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difficultés encore non résolues.

Dominique Tessier, groupe bioinformatique, plateforme BIBS
Unité BIA, INRA centre Angddantes
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4 probléematiques majeures en proteomique
|dentification de protéines
Caractérisation de protéines
Quantification de protéines
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Peptides Protéines
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Comparaison entre les
spectres théoriques et les
spectres expérimentaux
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Interprétation des ecarts
de masse entre les pics
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Sélectionner une base de donnésssceptible de contenir les protéines
cherchées.

Comparer les proprietés des protéinelserchées avec les propriétés des
protéines de la base de donnéeses masses des peptides, les propriétés
physiccOKA YA lj dzSa > -t QSaLlB OS SGOX®

Retenir les meilleures candidates

Calculer les probabilitgzour évaluer les chances que les protéines predites
soient les protéines réelles
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Une analyse en spectrométrie de masse géenere des milliers de spectres

Des spectres tres denses Des spectres peu informatifs
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De nombreux spectres de bonne gualité ne sont pas interprétes.
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des protéines reste un probleme ouvert

NesvizhskiiA.l.,Roos F.F.GrossmannJ.,VogelzangM., Eddes J.S.GruissemW.,Baginsky S. andAebersoldR. (2006pynamic
spectrumquality assessmenand iterative computationalanalysisof shotgunproteomicdata: toward more efficient identification
of posttranslationalmodifications sequencgolymorphismsandnovelpeptides, MolCellProteomics5, 652670.
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Les raisons du faible taux de reconnaissance de spectres

. Echantillon de mauvaise qualité
. Bruit
. Précision de masse insuffisante

® 5Sa OfAQlI3ASa ljdzA yS O2NNBaLR2YyRS)
. Du polymorphisme de séquence

. Des maodifications pogtaductionnelles
. Superposition de peptides

hy FAYSNIAG 0ASY FFYSEA2NBNI €S (I dzE R
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Quelestle coltréel des identificationerronées?

White, F.M.

=>Qopportunittsmanquées
=> du tempgerdu a suivrede faussegistes

=>|a pollution des BD avec ddennéesfausses
=>manquede confiancedanslesdonnéesde proteomique

(2011) The potential costlogh- throughputproteomics,SciSigna) 4, pe8

Atelier Prospectom Les 29 et 30 Novembi2012

15



OIS

XKLL
OO
PARELLLLLL

< §§§5§».

A

_
ANAL

YSE MULTI-ECHELLE DE BIOPOLYMERES

CNJ} IYSYGlridAz2y ARSIt SXX

—»> Y3 —>» Y, —» Y4

SR I e R O B
mN—?—me—?—an—?—cnw—?—COOH

H H H H H H H

b, <+ b, <+ b,
R1 O R2 R|3 CI? R|4
|l |
HN-C—-C-N-C= O* *Hﬁ—?—C—T—?—COOH

boooh HoOH F

b, Y2

Atelier Prospectom Les 29 et 30 Novembi2012 16



Atelier Prospectom Les 29 et 30 Novembi2012 17



B
«é\»»wn
o
M«(((§ IIIPIN0
AL TP?*
‘6&‘&«{’ SN
R
I

BIBS

ANALYSE MULTI-ECHELLE DE BIOPOLYMERES

Analyse de la fragmentation de 856 identifications du peptide B2AEYVVESTGVFTTCDROH;
pics correspondants aux ions y et@ritrap)
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FragmentationAnalyserAn open sourctol to analyzeMS/MS fragmentation data. HBarsnest. Al..
Proteomic2010
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Une assez grande variabilité des données générees
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Collections nomedondantesde spectresobtenuspar LC MS/MS

/  metadata

/ PeptideAtlas \

/ ideniifications '\ |—J> PRIDE

Pk

/ mass spec output I‘ilau\

Data submission

@t&nmExchange Ennsnrtily

PRIDE Statistics T Novembre 2012

26589
11380511
64110228

5528099
337882643

Experiments
|dentified Proteins
|dentified Peptides
Unique Peptides

Spectra
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