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ADN géométrie



ADN géométrie



ARN géométrie



ARN géométrie



ARN structure

4YAZ



ARN structure 
Double hélice et plus



Représentation de la structure d'ARN
GUUCCCGAAAGGAUGGCGGAAACGCCAGAUGCCUUGUAACCGAAAGGGGGAAU

((((((..((((.(((((....)))))....))))....((....))))))))

3E5C



Programmation dynamique et structure 
secondaire



Programmation dynamique et structure 
secondaire
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Boucles sont organisées



Motifs d'ARN

RNA motifs are directed and ordered stacked 
arrays of non-Watson–Crick base pairs 
forming distinctive foldings of the 
phosphodiester backbones of the interacting 
RNA strands. [...] 

A given motif is characterized by all the 
sequences that fold into essentially identical 
three-dimensional structures with the same 
ordered array of isosteric non-Watson–Crick 
base pairs

RNA motifs mediate the specific interactions 
that induce the compact folding of complex 
RNAs

RNA motifs also constitute specific protein 
or ligand binding sites



Modules d'ARN

RNA motifs modules are directed and ordered 
stacked arrays of non-Watson–Crick base pairs 
forming distinctive foldings of the 
phosphodiester backbones of the interacting 
RNA strands



Paires canoniques dans l'ARN
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Autres paires possibles?

Sugar edge

Sugar edge

Hoogsteen Edge
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Paires non-canoniques



Réseau d'interaction est conservé



Réseaux d'interactions couvrent de grandes 
régions

T. thermophilus 
4Y4O

P. aeruginosa 
6SPB

E. coli 
5J7L



Problème 1: identifier des modules 

Un module = un graphe récurrent



Soit un graphe abitraire, quels sont tous les sous-graphes conservés? 
(énumération des sous-graphes isomorphiques maximaux)

• NP-difficile


• Peut être exponentiel dans le nombre de noeuds

• Structures biologiques ont degré faible


• On a beaucoup d'ordinateurs

Mais



Isomorphisme de sous-graphes en bref

- Interactions non-canoniques entre paires de boucles  (2018) 
337 modules


- Réseau arbitraire entre 2 ARNs (2021) 
3300 modules

- Interactions non-canoniques et empilement  
                               (2024: PasiGraph sur github dans PPAM2024) 
157 344 modules

Wilfried Agbeto



Isomorphismes de sous-graphes dans un système 
et mémoire distribué

• Threads reçoivent les taches  
(départ)

• Threads volent les sous-taches 
(extension de branches) quand fini

• Clef pour chaque sous-graphe  
évite les dédoublements



PasiGraph : https://gitlab.info.uqam.ca/cbe/pasigraph



L'implémentation en calcul distribué est 
importante



Les 1 722 structures non-redondantes du 
RNA3DAtlas dataset 3.269



Après un peu de temps et de C02 (pas de GPU)
• ComputeCanada cluster -> 3200 processeurs sur 70 noeuds avec 128GB RAM sur 4 semaines 

• Trouve 157 344 RINs  
209 750 474 occurrences



A-minor variations



A-minor coeur de la vie



A-minor coeur de la vie

Eric Westof





Problème 2: modifications nucléotidiques 

Un A n’est pas toujours un A
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340 modifications chimiques dans l'ARN

fr3D-python annote les non-canonique  
pour modifications chimique


github.com/BGSU-RNA/fr3d-python

Thanks Craig!

C vs OMC



Retour vers la séquence: 140 modifications 
trouvés dans les RINs



Explore le data  
carnaval.cbe.uqam.ca 

• Tous les réseaux récurrents dans la PDB, avec les séquences


• Cherche n'importe quel réseau


• Trouve les modifications chimiques associé a un RIN

(alpha version pas de stacks)

http://carnaval.cbe.uqam.ca


carnaval.cbe.uqam.ca

http://carnaval.cbe.uqam.ca


Dessine et cherche



Trouve toutes les séquences avec les contextes



Cherche par modification



OMG et 5MC



Problème 3: hétérogénéité des modules 

Les graphes sont isomorphes, mais pas la réalité…



On retourne vers la réalité (non-isomorphe)



On retourne vers la réalité (non-isomorphe) 
3 kink-turn de RNA3DHub



On peut faire du "fuzzy matching?"



Échantillonnage est efficace!
• On trouve un sous-ensemble de "match"


• Filtre automatiquement les graphes ”trop loin” de la cible



FuzzTree
github.com/theoboury/FuzzTree (wabi 2023)

Théo Boury

http://github.com/theoboury/FuzzTree


Échantillonage Boltzmann de graphes

{{{
BP isostéricité

Interaction  
  en moins

Noeuds en plus

Pour chaque "match" de graphes on définit une énergie

Proba d'échantillonner un graphe :



Distance isostérique (1/3)



Interaction manquante (2/3)



Noeud en plus (3/3)



Paramétriser l'échantillonnage



Graphe vers arbre



Graphe vers arbre



Programmation dynamique sur arbre facile avec 
Infrared

-Hua-Ting et al, 2022, RNA Folding - Methods and Protocols



Complexité exponentielle dans la largeur 
arborescente

Calcul fonction partition: O(knφ+1)

Échantillonnage: O(knt)

n: noeuds cible

k: noeuds pattern

φ: largeur arborescente du pattern

t: nombre échantillons



On retourne au kink-turn de RNA3DHub



Avec 1 pattern on trouve plein d'occurrences



De nouveaux candidats émergent



Difficile de trouver le "pattern" principale 
Un kink-turn que l'on n'identifie pas



Problème 4: identifier des modules dans des séquences 

Les modules influencent le repliement!



Intégrer la séquence pour faire des prédictions 
BayesPairing2  

jwgitlab.cs.mcgill.ca/sarrazin/rnabayespairing2 RECOMB2020

Roman Sarrazin-Gendron

Hua-Ting Yao 

http://jwgitlab.cs.mcgill.ca/sarrazin/rnabayespairing2


La réalité nous rattrape encore 
il faut combiner la séquence avec la structure secondaire



Prédiction de module



D'isomorphisme 
vers un réseau bayésien 

 

Comment construire les "classes" de modules  
pour trouver la diversité de séquence

https://fr.wikipedia.org/wiki/R%C3%A9seau_bay%C3%A9sien


CantaLOOPS (en cours)
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RIN graph representation
RNA structure loop that 

includes the RIN
Simplified model of the loop

RIN graph

complementary region
(edges in red are compressed)

Leontis-Westhof base pair nomenclature
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three edges
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trans Sugar-Hoogsteen base pair
(tSH - tHS)



Du réseau récurrent 
vers les boucles



Cluster de vraies boucles et leurs séquences



Un ensemble de réseaux  
pour représenter un module



Comment rajouter des séquences de plus (merci 
Rfam!)



On peut entrainer et comparer avec 3D motif atlas



courbes ROC



Est-ce que les structures 3D sont consistentes 
dans les groupes?



Validation (très) préliminaire

CaRNAval RNA3DMotifs Atlas

MCC 0,777 0,981

FPR 0,066 0,006

FDR 0,073 0,006

F1 0,881 0,991

Average sensitivity (module 

occurrences correctly identified 

above threshold)

0,777 0,867



De modules vers variants vers prédictions
Pasigraph: Trouver tous les sous-isomorphismes  
                                                       https://gitlab.info.uqam.ca/cbe/pasigraph

FuzzTree: Explorer les variants avec contrôle explicite sur la distance  
                                                        https://github.com/theoboury/FuzzTree

Cantaloops:  Contruire des familles de motifs a partir de modules

RINs (sans empilement pour l'instant) et annotations sur carnaval.cbe.uqam.ca  
                                                   

BayesPairing2: Prédire modules dans la séquences

jwgitlab.cs.mcgill.ca/sarrazin/rnabayespairing2

http://carnaval.cbe.uqam.ca
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