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2 Unegrande diversité de protéines pour des
applications multiples
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> Hypothéses de travail

La séquence en acides aminés des protéines alimentaires peut permettre

(1) de prédire un certain nombre de propriétés qui permettrait de guiderleur
caractérisation physico-chimique et spectroscopique,

(2) de dresser unetypologie de ces protéines, au-dela de leur origine (ex. animale
vs végétale), et plutdt en fonction de leurs propriétés physico-chimiques et
d’assemblage,

(3) de rationnaliser le choix des protéines comme modeles expérimentaux sur la
base de cette typologie et, a terme

(4) d’optimiserleur association et structuration pour des applications techno-
fonctionnelles ciblées.
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> Approche: exploiter les séquences des protéines

Base de données publiques
(séguence, structure 3D...)
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The mission of UniProt is to provide the scientific community with a comprehensive, high-quality and freely accessible resource of protein sequence and functional information.

A proteome is the set of proteins
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Specific Volumes of Proteins and the
Relationship to their Amino
Acid Contents

Amino Acid and Peptide Net Charges: A Simple form. The general expression for the molecular net charge

Calculational Procedure at any pH is then given by
DEXTER S MOORE 3 .
Vol.7 Qumotecute = Q™ + XQ
Department of Chemistry
Howard University As an example of a calculation, say, onc wants to find
Washington. DC 20059, USA the net charge of the peptide Asp-Lys-Asp-Lys-Asp-Asp.

at any pH. Here the ionizable groups (acid forms) are the

J. Mol. Biol. (1982) 157, 105-132

A Simple Method for Displaying the Hydropathic
Character of a Protein

Jack KyTe anp RusseLL F. DooLrrTLE

Department of Chemistry
University of California, San Diego, La Jolla. Calif. 92093, U.S.A.

{ Received 8 August 1981. and in revised form 25 January 1982)

A computer program that progressively evaluates the hydrophilicity and
hydrophobicity of a protein along its amino acid sequence has been devised. For
this purpose, a hydropathy scale has been composed wherein the hydrophilic and
hydrophobic properties of each of the 20 amino acid side-chains is taken into
consideration. The scale is based on an amalgam of experimental observations
derived from the literature. The program uses a moving-segment approach that
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> Obijectifs spécifiques du projet

(1) développer un site web comprenant une application web de
prédiction (ProteinPred) et une base de données théorique des
protéines alimentaires majeures (FoodProteinDB) avec une
interface web d’exploitation,

(2) analyser les données issues des prédictions par des
approches statistiques, supervisées ou non,

(3) vérifier expérimentalement la pertinence de ces nouvelles
classes de protéines.
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> Programme

Tache 1 : Modélisation, construction du site et l'application TRANSFORM-FoodProteins
(BIA/PLASTIC)

Tache 1.1 - Modélisation des données biochimiques, physico-chimiques et nutritionnelles des
protéines alimentaires. Développement de |la base de données relationnelle FoodProteinsDB
(nouvelles séquences, nouvelles prédictions)

Tache 1.2 - Développement de I'application web de prédiction ProteinPred (intégration des
scripts actuels, édition d’'un guide utilisateur, validation et mise en ligne de l'application).
Cette application permettra aussi d’interroger les données de |la base et également de saisir
de nouvelles données pour enrichir la base FoodProteinsDB.

Tache 1.3 - Faire connaitre le site web TRANSFORM-FoodProteins (article scientifique,
datapaper, dataINRAE, vidéo de vulgarisation, congres en Food Science)
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> Tache 1.2 - étatd’avancement

Outils de prédictionen ligne :

FoodProteinDB Web Interface Home Analysis of a protein sequence Analysis of a group of protein sequence Amino acid composition-based analysis ProteinDB More (+) ~

Protein name: ‘ | Launch analysis .

UniProtKB
reference:

sequence:;

Amino acid
Number of chains: ‘

Number of
disulfide bonds™: 2|

* If the number of disulfite bonds is known, fill in this case. Otherwise, we assume that every pair of cysteins form disulfite bonds.
Amino acid composition & Chemical score Biophysical chemical parameters UWV-Visible spectra Refractive index increment (dn/dc) Charge properties Water sorption isotherm

Amino acid composition

Chemical score of essential amino acids

Prochaines étapes :

- Validation du script pour le groupe de protéines
- Outil a partir de la composition en acides aminés
- Base de données

Atomic composition
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> Tache1.1- étatd’avancement

Base de données :

UniProt Database

I
SCREENING

FoodProteinsDataBase

v

Sequence pool

I
PREDICTIONS

Biochemical, physical-
chemical, nutritional properties
R software

Package Peptides
In-house scripts

A 4
AA, MW, pl, Hydr,, Charge
UV-Vis spectra, dn/dc
N-to-P factor
Chemical score
Sportion isotherms

Disorder degree

Webservers

[UPred, PondR,
Dynamine, Cider

p
Mean disorder

Disorder along sequences

Composition bias

+ prédicteurs de séparations de phase
https://fuzdrop.bio.unipd.it/predictor

+ alpha-fold
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> Tache1.1- étatd’avancement

Class Uniprot query
Cereal reviewed:yes AND storage protein AND organism: i,

1 = wheat, rice, maize, sorghum, barley, rye, oat, millets
Pulses i = bean, pea, lens

Oilseed 1 = soybean, rape, sunflower, nut

Starchy | reviewed:yes AND storage protein AND organism: i
root 1 = potato, yams

Vegetable| reviewed:yes AND rubisco AND organism: i

i = lettuce, alfalfa, moringa, spinach, cassava

Meat reviewed:yes AND organism: i AND y
i = bovine, pig ; y = skeletal actin, myosin, collagen
Milk reviewed:yes AND milk AND organism: i
i — bovine, sheep, goat, human
Egg reviewed:yes AND egg AND organism: i
1 = chicken, goose
Fish reviewed:yes AND organism: i AND y

i = salmon, tuna, bass, sardina ; y = skeletal actin, myosin
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> Tache1.1- étatd’avancement

animal
45%

FAOSTAT

FoodProteinsDB
(329 sequences)

animal
22%

plant
55%

78%
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> Programme

Tache 2 : Analyser 'ensemble des données prédites par des approches statistique (STLO/BIA)

Tache 2.1 - Sélectionner des classes de protéines en fonction de leurs propriétés de structure

et/ou d’assemblages (ex. globulaire, désordonnée, élastomérique ect.) et prédire leurs
propriétés grace a ProteinPred

Tache 2.2 - Identification des technigues statistiques adaptées aux données de
FoodProteinsDB

Tache 2.3 - Analyses statistiques des données de FoodProteinsDB et interprétation
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> Tache 2.1- étatd’avancement

Une base de données complémentaires:

Globular proteins from DisProt (5 sequences)

Intrinsically disordered proteins from DisProt (82 sequences)
LLPS-prone proteins (120 sequences)

Elastomeric proteins (elastin, titin) (7 sequences)
Amyloid-prone proteins (prion, hutingtin, tau...) (6 sequences)
Silk proteins (13 sequences)

Chaperone (10 séguences)

Des groupes complémentaires ? Equilibrer les nombres de séquences ?
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> Programme

Tache 3 : Caractériser la conformation d’une sélection de protéines a un changement de
polarité et de structure du solvant (polarité, dénaturant, température...). (IATE/BIA)

Tache 3.1 - Purifier les modeles protéiques identifiés en Tache 2 par chromatographies
successives (si non disponible chez les partenaires)

Tache 3.2 - Caractériser les propriétés biochimiques et spectroscopiques des modeles
protéiques (acides aminés, électrophorése, spectrométrie de masse +/- hydrolyse, spectre
UV-Visible, dn/dc, FTIR, CD, fluorescence)

Tache 3.3 - Caractériser les propriétés volumétriques et d’hydratation (sonodensimétrie,
isotherme de sorption, SAXS, DLS)

Tache 3.4 - Caractériser |la stabilité chimique et thermique (Nano differential scanning
fluorimetry, microDSC, fluorescence)

p. 14



> Tache 3.1- étatd’avancement

Protéines disponibles a BIA :

Protéines vegétales:

- pois (7S, 11S5),

- blé(a-, B-, y-, w-gliadines),

- feuille (Rubisco mais contenant des composés non protéiques)

Purification a 'automne: protéines de colza (2S, 12S), +/- de protéines de
pois d’Angole (7S, 11S)

Protéines animales:

- Lysozyme

- Beta-lactoglobuline ?
- Ovalbumine

- Caséine?
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> Tiche3.2 & 3.4— étatd’avancement
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> Programme

Téches
Tache 1 - Développement du site web TRANSFORM-FoodProteins

Tache 1.1 - Développement de la base de données FoodProteinsDB

Tache 1.2 - Développement de I'application web

Tache 1.3 - Communication autour de TRANSFORM-FoodProteins

Tache 2 - Analyse statistique de FoodProteinsDB

Tache 2.1 - Développement des bases de données complémentaires

Tache 2.2 - Identification des analyses statistiques pertinentes

Tache 2.3 - Analyses statistiques & interprétation

Tache 3 - Base de données expérimentales FoodProteinsDB

Tache 3.1 - Purification des modeéles protéiques manquants

Tache 3.2 - Propriétés biochimiques et spectroscopiques

Tache 3.3 - Propriétés volumétrique et d'hydratation

Tache 3.4 - Stabilité chimique & thermique
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> Prochaines étapes

Tachel:

Aller-retour entre Michard et Adeline pour finaliser l'outil de
prédiction

Michard, Magalie et Adeline —interface d’interrogation de la base de
données

Ecriture du papier « Prédicteur », et du datapaper FoodProteinsDB

Tache 2 :

Aller-retour entre Adeline et STLO pourla base de données
Analyse statistique

Tache 3 :

Des purifications sont prévues (colza, +/- pois d’Angole)
Caractérisation physico-chimiques & spectroscopique a BIA
Synthese des résultats déja obtenus

Sélection des protéinesd’intérét pourle dimensionnement des
stages en 2023 pour |ATE et BIA
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