Concepts fondamentaux et outils logiciels

ntroduction a la
ioiormaUque

Cynthia Gibas & Per Jambeck

' ® Traduction d'Hélene Dauchel,
O RElLLY Isabelle Milazzo et Laurent Mouchard




Table des Matieres

T R X
Structure de ce livre

Notre approche de la bioinformatique

Conventions tyPOSTAPIIGUES ... i et e i xiii
Pour nous contacter

Pour étre tenu au courant de nos publications

Remerciements

La biologie a I'ére de l'informatique

Comment |"informatique transforme-t-glle 1a biologie 7 ... o
Le but de la bioinformatique serait-il seulement de créer des bases de données ? 8
Que représente 1'informatique pour les BIOIOZISIES 7 ... 12
Quels défis la biologie offre-t-elle aux informaticiens 2., 12
Comment configurer son PC pour faire de la recherche en bioinformatique ? .. 14
Quels sont les informations et les logiciels disponibles ? ... 15
Est-il possible d’apprendre un langage de programmation sans enseignement ? 16
Quels sont les informations et les logiciels disponibles ? ... 17
Comment ranger, visualiser et interpréter ses données ? ... 17
Comment écrire un programme pour aligner deux séquences blologlques : (e 1
A quelles questions la bioinformatique permet-elle de répondre ? ... 18

Approches informatiques de quelques questions biologiques
Mécanismes fondamentaux en génétique moléculaire

Quelles modélisations en BIOIOZIE ? ... 25
Une expérience en bioinformatique




Tablt’ des Matieéres

Station de travail bioinformatique...

Installation d’une station de travail

Travailler sur un syst¢me Unix ..

Installer une station de travail sous Lmux

Comment faire fonctionner 1es 10ZICIELS 7 ... smsssmmsme

Fichiers et répertoires sous Unix
Les notions de base d’un systeme de fIChIETS ..t crssssion 59

Commandes opérant sur les répertoires et les fiChIers ... 64
Travailler dans un environnement multi-utilisateurs

Travailler sur un systéeme Unix
Les shells Unix

Emettre une commande sous Unix

L’affichage et 1'édition des fiChiers ..., S L 89
Transformations et filtres

Les statistiques sur les fichiers et les COMPAraiSONS ... 101
Le langage des expressions régulieres ...
Les scripts shell Unix

Communiquer avec d’autres ordinateurs
Bien s’entendre avec les autres dans un environnement partagé

TableauXx FECADHMIALIES ..o ooccomrerormsrmmmprsmr e e A et it N Ao 124

Outils pour la bioinformatique

Recherche d’informations biologiques sur le Web

Retronver des articles SCISNHAQUES .. i i s iisss 132
Les bases publiques de données biologiqUes ... et 133
Recherche d’informations dans les banques de données biologiques ... 142
Soumission de données dans les banques publiques
Recherche de logiciels

Juger de la qualité de I"information

Analyse et comparaison de séquences
Prédiction de geénes .

Traduction et traduction inverse

Comparaison de séquences deux a deux
Comparaison d’une séquence contre toutes les séquences d'une banque de don-
nées biologiques ... "
Outils mulnfonctlons pourl analyse de séquence

Alignements multiples de séquences, arbres et proﬁls
Alignement multiple de séquences .. .

Analyse phylogénétique
Profils et motifs

Visualisation de structures protéiques et calcul de propriétés structurales . 189
Les formats des données de structures protéiques G B - 190

La structune CRInie Q68 PIOMEHIEE ..o st s 190
Outils web pour I'analyse de la structure des protéines




Visualisation des structures
Classification des structures
Alignement structural

VAST (Vector Alignment Search Tool) ...
Analyse Structurale ...
Accessibilité au solvant et interactions
Calcul des propriétés physicochimiques
Optimisation d'une structure
Bases de données de protéines
Presage

En résumée ..

Prédiction de la structure et de la fonction d’'une protéine a partir de sa
séquence
Détection de caractéristiques fonctionnelles dans les séquences proteiques

Détermination expérimentale de structures prot€iques
Prédiction de structures protéiques

Prédiction de structure secondaire ...
Prédiction de la structure 3D ..
En résumé : un projet de modélisation de protéine
Conclusion

Outils pour la génomique et la prétéomique ..
Du séquencage des génes au séquencgage des génomes

Accéder aux informations génomiques sur le Web
L’annotation et 1’analyse de séquences de génomes complets

Génomique fonctionnelle : les nouveaux défis de I’analyse de données ...
Protéomique
Les bases de données de voies métaboliques
Modélisation de la cinétique et de la physiologie
Résumé ...

Bases de données et visualisation
Automatisation de Panalyse des données avec Perl
PourquorPeel Y . o T
Les bases de Perl

Recherche de motif et expressions reguheres
Traiter une sortie de BLAST en utilisant Perl

Utiliser Perl en bioinformatique
LWP

Construire des bases de données biologiques
Différents types de bases de données ..

Logiciels pour les SGBD
Introduction a SQL ...
Installer le systeme de gestlon de base de donnees MySQL




Table des Matieres

Conception de la base de données
Développer un programme web pour interagir avec des bases de données ...... 330

Visualisation et fouille de données
Préparer les données

Affichage de documents graphiques
ViSUALiSAION AE SEQUENICES it 339
Visualisation des réseaux et voies métaboliques

Travailler avec des données numériques
Visualisation : TECAPIUIALION ..o 349
Fouille de données et information biologique

Bibliographie

Administration Systeme
2 ¢ lyrndotne, Bt Sodmoboducs .. - o ot s sl e O 356
Références générales

Bioinformatique

Biologie moléculaire - BiOIOIE ..o 357
Structure des protéines et Biophysique

Génomique
Biotechnologie

Bases de données ............
Visualisation

Fouille de données




