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@ La gestion de bases de données de molécules et de réactions.
o La détermination de la structure des molécules.
@ La prédiction de réactions chimiques.

o La prédiction de propriétés physiques, chimiques ou biologiques de molécules.
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[Ramon, J. et Gartner, T. 2003]
[Mahe, P. et Vert J.P., 2009]
[Gaiizére, B., Brun, L. et Villemin, D. 2013]

Bons résultats pour les propriétés scalaires (température d’ébullition,
température de fusion, solubilité, ... ).

o Mais mauvais pour les propriétés vectorielles (pouvoir rotatoire, dispersion
rotatoire, propriétés biologiques, ... ).
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+ La prédiction de propriétés scalaires est a présent bien connue.

== | a prédiction de propriétés vectorielles ne dispose pas pour l'instant de
solutions aussi efficaces.
o Ces propriétés sont importantes.
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e G=(V,E, pu,v,ord), avec G, = (V, E, u,v) un graphe et une fonction

d’ordre ord.

vV - v
ord
v — Vi, s Vn
Vs T
A \ .'E VZ J’VW\ /V$
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= V3
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¥z
5 Vs, V3
V H V3 ~.,,
\v/ ‘1‘ ord(v)=vi,v2
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° parité de son nombre de transpositions.
o Carbone asymétrique v : o(v) paire.

°

o

Famille valide de fonctions de ré-ordonnancement X.

Vi, W2
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O #F =X

Vi W2 Vi W1 \% Wi

V=W V=W

G%G'@EIJEZ, a(G) ~ G’

o

Carbones v et w liés par une liaison double : o(v) et o(w) méme parité.

@ Deux graphes ordonnés équivalents correspondent 3 un méme stéréoisomére.
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e Soit G =
stéréo sommet si :
v(i,j) €{1,..., \N(v)|}2,l
Br
F _5 Cl
H

ord(v)=H,CI,Br,F
ordUl(v)=H,Br,F,C|
ordUz(v)=Br,H,CI,F

Pierre-Anthony Grenier

i # j, Bf € IsomEqOrd(G,

(V, E, u,v,ord) un graphe ordonné. Un sommet v € V est appelé

7;(G)) avec f(v) =

z
>

"”Q

&

Y

ord (v)=H,Br,CI,F
T

26 Novembre 2015

16 / 41



Introduction
Graphes Ordonnés

¥, Modéle de représentation de la stéréoisomérie frpueore

[ ) Voisinages
Noyau inter stéréo
Conclusion

Pierre-Anthony Grenier 26 Novembre 2015 17 / 41



Introduction
Graphes Ordonnés

¥, Modéle de représentation de la stéréoisomérie frpueore

[ ) Voisinages
Noyau inter stéréo
Conclusion

ord(v)=v1,Vv2,Vs,Va

Pierre-Anthony Grenier 26 Novembre 2015 17 / 41



Introduction
Graphes Ordonnés

s T, Modéle de représentation de la stéréoisomérie frpueore

[ ) Voisinages
Noyau inter stéréo
Conclusion

ord(v)=vi,V2,Vs, Va4
ord c(v)(V)=V2,V3,V1,V4

Pierre-Anthony Grenier 26 Novembre 2015

17 / 41



Introduction
Graphes Ordonnés

s T, Modéle de représentation de la stéréoisomérie frpueore

[ ) Voisinages
Noyau inter stéréo
Conclusion

vy
ord(v)=vi,V2,Vs, Va4
ord c(v)(V)=V2,V3,V1,V4

Généralisation de [Jiang, X. et Bunke, H. 1999].

Pierre-Anthony Grenier 26 Novembre 2015 17 / 41



Introduction
Graphes Ordonnés

s T, Modéle de représentation de la stéréoisomérie frpueore

[ ) Voisinages
Noyau inter stéréo
Conclusion

vy
ord(v)=vi,V2,Vs, Va4
ord c(v)(V)=V2,V3,V1,V4

Généralisation de [Jiang, X. et Bunke, H. 1999].

@ Ordres définis sur tous les sommets # Ordres définis sur certains sommets.

Pierre-Anthony Grenier 26 Novembre 2015

17 / 41



Introduction
Graphes Ordonnés

s T, Modéle de représentation de la stéréoisomérie frpueore
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vy
ord(v)=vi,V2,Vs, Va4
ord c(v)(V)=V2,V3,V1,V4

Généralisation de [Jiang, X. et Bunke, H. 1999].

@ Ordres définis sur tous les sommets # Ordres définis sur certains sommets.

@ Ordres équivalents si permutation circulaire ## Conditions plus générales.

Pierre-Anthony Grenier 26 Novembre 2015

17 / 41



2 )
-

W,
| 2

Mesure de similarité entre graphes
ordonnés

26 Novembre 2015




Introduction
Graphes Ordonnés

-‘.f‘ Stéréo sous-graphe minimal oy Strss
b Norepiner ke

Af € 1somEqOrd(G, 7¥:(G))

L]

o Définition globale.

5]
=

MR

Cl

Pierre-Anthony Grenier 26 Novembre 2015 19 / 41



Introduction
Graphes Ordonnés

-‘.f‘ Stéréo sous-graphe minimal oy Strss
Noyau inter stéréo
b o e
3f € 1somEqOrd(G, 7%(G))

o Définition globale.
o Modifications ou suppressions éloignées du stéréo sommet n’ont pas
d'influence.

Cl

Cl

Pierre-Anthony Grenier 26 Novembre 2015 19 / 41



Introduction
Graphes Ordonnés

-‘.f‘ Stéréo sous-graphe minimal oy Strss
Noyau inter stéréo
b o e
#f € 1somEqOrd(H, 7/;(H))

o Définition globale.
o Modifications ou suppressions éloignées du stéréo sommet n’ont pas
d'influence.

Cl

Pierre-Anthony Grenier 26 Novembre 2015 19 / 41



Introduction
Graphes Ordonnés

: téréo sous-graphe minimal v Stérée
q.f‘ S g p \Eoiysin::;es o
h Covalusion THeree

#f € 1somEqOrd(H, 7/;(H))

o Définition globale.

o Modifications ou suppressions éloignées du stéréo sommet n’ont pas
d'influence.

Pierre-Anthony Grenier 26 Novembre 2015

19 / 41



Introduction
Graphes Ordonnés

-‘.f‘ Stéréo sous-graphe minimal oy Strss
Noyau inter stéréo
b o e
3f € IsomEqOrd(H, 77;(H))

o Définition globale.

o Modifications ou suppressions éloignées du stéréo sommet n’ont pas
d'influence.

@ Modifications ou suppressions proches ont une influence.

1112

Pierre-Anthony Grenier 26 Novembre 2015

19 / 41



Introduction
Graphes Ordonnés

-‘.f‘ Stéréo sous-graphe minimal oy Strss
Noyau inter stéréo
b o e
#f € 1somEqOrd(H, 7/;(H))

Définition globale.

Modifications ou suppressions éloignées du stéréo sommet n'ont pas
d'influence.

Modifications ou suppressions proches ont une influence.

Le plus petit sous-graphe H tel qu'il n'y ait pas d'isomorphisme entre H et
T(H).

Cl O,

Pierre-Anthony Grenier 26 Novembre 2015 19 / 41



Introduction

Stéréo sous-graphe minimal Mo Sranis™"

q‘ Noyau Stéréo
) ‘ Voisinages

h Noyau inter stéréo

Conclusion

#f € 1somEqOrd(H, 7/;(H))

Définition globale.

Modifications ou suppressions éloignées du stéréo sommet n'ont pas
d'influence.

Modifications ou suppressions proches ont une influence.

Le plus petit sous-graphe H tel qu'il n'y ait pas d'isomorphisme entre H et
T(H).

Stéréo sous-graphe minimal.

H H

Cl O,

Pierre-Anthony Grenier 26 Novembre 2015 19 / 41



Introduction
Graphes Ordonnés

» P, Calcul du stéréo sous-graphe minimal Noyau Steréo

[ ) Voisinages
Noyau inter stéréo
Conclusion

H

Pierre-Anthony Grenier 26 Novembre 2015 20 / 41



Introduction
Graphes Ordonnés

-‘—.f Calcul du stéréo sous-graphe minimal Noyau Steréo
Voisinages
‘ Noyau inter stéréo
Conclusion

@ Initialisation de I'algorithme.

HL

Pierre-Anthony Grenier 26 Novembre 2015 20 / 41



Introduction
Graphes Ordonnés

= ¥, Calcul du stéréo sous-graphe minimal Noyau Steréo
h.‘ e
Conclusion
@ Initialisation de I'algorithme.
@ Recherche d'isomorphismes.

HL

Pierre-Anthony Grenier 26 Novembre 2015 20 / 41



Introduction

: alcul du stéréo sous-graphe minima s
.f‘ Calcul du st h | N e

Noyau Stéréo
Voisinages
Noyau inter stéréo
b o e
@ Initialisation de I'algorithme.

@ Recherche d'isomorphismes.

HL

Pierre-Anthony Grenier 26 Novembre 2015 20 / 41



Introduction
Graphes Ordonnés

= ¥, Calcul du stéréo sous-graphe minimal Noyau Steréo
h.‘ e
Conclusion
@ Initialisation de I'algorithme.

@ Recherche d'isomorphismes.

no

N

HL

Pierre-Anthony Grenier 26 Novembre 2015 20 / 41



Introduction
Calcul du stéréo sous-graphe minimal Noyou Starie "

q.‘ Voisinages
Noyau inter stéréo

b o e

@ Initialisation de I'algorithme.

@ Recherche d'isomorphismes.

=
ﬂKo
—)

HL

Pierre-Anthony Grenier 26 Novembre 2015 20 / 41



Introduction
» ¥, Calcul du stéréo sous-graphe minimal Noyou Starie "
h.‘ e
Conclusion
@ Initialisation de I'algorithme.
@ Recherche d'isomorphismes.

o Ensemble de sommets & pour I'isomorphisme f.

&t
\>:

HL

Pierre-Anthony Grenier 26 Novembre 2015 20 / 41



;.f‘ Calcul du stéréo sous-graphe minimal
@ Initialisation de I'algorithme.

@ Recherche d'isomorphismes.
o Ensemble de sommets & pour I'isomorphisme f.

N

HL

Pierre-Anthony Grenier

Introduction
Graphes Ordonnés
Noyau Stéréo
Voisinages

Noyau inter stéréo
Conclusion

26 Novembre 2015

20 / 41



Introduction
Graphes Ordonnés

= ¥, Calcul du stéréo sous-graphe minimal Noyau Steréo
h.‘ e
Conclusion
@ Initialisation de I'algorithme.

@ Recherche d'isomorphismes.
o Ensemble de sommets & pour I'isomorphisme f.

Pierre-Anthony Grenier 26 Novembre 2015 20 / 41



Introduction
Graphes Ordonnés

= ¥, Calcul du stéréo sous-graphe minimal Noyau Steréo
h.‘ e
Conclusion
@ Initialisation de I'algorithme.
@ Recherche d'isomorphismes.
o Ensemble de sommets & pour I'isomorphisme f.

@ Union de ces ensembles £.

HL

Pierre-Anthony Grenier 26 Novembre 2015 20 / 41



Introduction
Graphes Ordonnés

= ¥, Calcul du stéréo sous-graphe minimal Noyau Steréo

Voisinages
Noyau inter stéréo
Conclusion

L)
@ Initialisation de I'algorithme.

@ Recherche d'isomorphismes.

o Ensemble de sommets & pour I'isomorphisme f.
@ Union de ces ensembles £.

o

On ajoute les voisins dans G des sommets de £.

H. e

Pierre-Anthony Grenier 26 Novembre 2015 20 / 41



Introduction
Graphes Ordonnés

= ¥, Calcul du stéréo sous-graphe minimal Noyau Steréo

Voisinages
Noyau inter stéréo
Conclusion

L)
@ Initialisation de I'algorithme.

@ Recherche d'isomorphismes.

o Ensemble de sommets & pour I'isomorphisme f.
@ Union de ces ensembles £.

o

On ajoute les voisins dans G des sommets de £.

(H. e

Pierre-Anthony Grenier 26 Novembre 2015 20 / 41



Introduction
Graphes Ordonnés

= ¥, Calcul du stéréo sous-graphe minimal Noyau Steréo

Voisinages
Noyau inter stéréo
Conclusion

L)
@ Initialisation de I'algorithme.

@ Recherche d'isomorphismes.

o Ensemble de sommets & pour I'isomorphisme f.
@ Union de ces ensembles £.

o

On ajoute les voisins dans G des sommets de £.

Pierre-Anthony Grenier 26 Novembre 2015 20 / 41



Introduction
Graphes Ordonnés

= ¥, Calcul du stéréo sous-graphe minimal Noyau Steréo

Voisinages
Noyau inter stéréo
Conclusion

L)
@ Initialisation de I'algorithme.

@ Recherche d'isomorphismes.

o Ensemble de sommets & pour I'isomorphisme f.
@ Union de ces ensembles £.

o

On ajoute les voisins dans G des sommets de £.

Pierre-Anthony Grenier 26 Novembre 2015 20 / 41



Introduction
Graphes Ordonnés

= ¥, Calcul du stéréo sous-graphe minimal Noyau Steréo

Voisinages
Noyau inter stéréo
Conclusion

L)
@ Initialisation de I'algorithme.

@ Recherche d'isomorphismes.

o Ensemble de sommets & pour I'isomorphisme f.
@ Union de ces ensembles £.

o

On ajoute les voisins dans G des sommets de £.

Pierre-Anthony Grenier 26 Novembre 2015 20 / 41



Introduction
Graphes Ordonnés

= ¥, Calcul du stéréo sous-graphe minimal Noyau Steréo

Voisinages
Noyau inter stéréo
Conclusion

L)
@ Initialisation de I'algorithme.

@ Recherche d'isomorphismes.

o Ensemble de sommets & pour I'isomorphisme f.
@ Union de ces ensembles £.

o

On ajoute les voisins dans G des sommets de £.

Pierre-Anthony Grenier 26 Novembre 2015 20 / 41



Introduction
Graphes Ordonnés

= ¥, Calcul du stéréo sous-graphe minimal Noyau Steréo

Voisinages
Noyau inter stéréo
Conclusion

L)
@ Initialisation de I'algorithme.

@ Recherche d'isomorphismes.

o Ensemble de sommets & pour I'isomorphisme f.
@ Union de ces ensembles £.

o

On ajoute les voisins dans G des sommets de £.

Pierre-Anthony Grenier 26 Novembre 2015 20 / 41



Introduction
Graphes Ordonnés

= ¥, Calcul du stéréo sous-graphe minimal Noyau Steréo

Voisinages
Noyau inter stéréo
Conclusion

L)
@ Initialisation de I'algorithme.

@ Recherche d'isomorphismes.

o Ensemble de sommets & pour I'isomorphisme f.
@ Union de ces ensembles £.

o

On ajoute les voisins dans G des sommets de £.

Pierre-Anthony Grenier 26 Novembre 2015 20 / 41



Introduction
Graphes Ordonnés

= ¥, Calcul du stéréo sous-graphe minimal Noyau Steréo

Voisinages
Noyau inter stéréo
Conclusion

L)
@ Initialisation de I'algorithme.

@ Recherche d'isomorphismes.

o Ensemble de sommets & pour I'isomorphisme f.
@ Union de ces ensembles £.

o

On ajoute les voisins dans G des sommets de £.

Pierre-Anthony Grenier 26 Novembre 2015 20 / 41



Introduction
Graphes Ordonnés

= ¥, Calcul du stéréo sous-graphe minimal Noyau Steréo

Voisinages
Noyau inter stéréo
Conclusion

L)
@ Initialisation de I'algorithme.

@ Recherche d'isomorphismes.

o Ensemble de sommets & pour I'isomorphisme f.
@ Union de ces ensembles £.

o

On ajoute les voisins dans G des sommets de £.

Pierre-Anthony Grenier 26 Novembre 2015 20 / 41



Introduction
Graphes Ordonnés

= ¥, Calcul du stéréo sous-graphe minimal Noyau Steréo

Voisinages
Noyau inter stéréo
Conclusion

L)
@ Initialisation de I'algorithme.

@ Recherche d'isomorphismes.

o Ensemble de sommets & pour I'isomorphisme f.
@ Union de ces ensembles £.

o

On ajoute les voisins dans G des sommets de £.

Pierre-Anthony Grenier 26 Novembre 2015 20 / 41



Introduction
Graphes Ordonnés

= ¥, Calcul du stéréo sous-graphe minimal Noyau Steréo

Voisinages
Noyau inter stéréo
Conclusion

L)
@ Initialisation de I'algorithme.

@ Recherche d'isomorphismes.

o Ensemble de sommets & pour I'isomorphisme f.
@ Union de ces ensembles £.

o

On ajoute les voisins dans G des sommets de £.

Pierre-Anthony Grenier 26 Novembre 2015 20 / 41



Introduction
Graphes Ordonnés

= ¥, Calcul du stéréo sous-graphe minimal Noyau Steréo

Voisinages
Noyau inter stéréo
Conclusion

L)
@ Initialisation de I'algorithme.

@ Recherche d'isomorphismes.

o Ensemble de sommets & pour I'isomorphisme f.
@ Union de ces ensembles £.

o

On ajoute les voisins dans G des sommets de £.

Pierre-Anthony Grenier 26 Novembre 2015 20 / 41



Introduction
Graphes Ordonnés

= ¥, Calcul du stéréo sous-graphe minimal Noyau Steréo

Voisinages
Noyau inter stéréo
Conclusion

L)
@ Initialisation de I'algorithme.

@ Recherche d'isomorphismes.

o Ensemble de sommets & pour I'isomorphisme f.
@ Union de ces ensembles £.

o

On ajoute les voisins dans G des sommets de £.

77

Pierre-Anthony Grenier 26 Novembre 2015 20 / 41



Introduction

Calcul du stéréo sous-graphe minimal Mo Sranis™"

q‘ Noyau Stéréo

.‘ Voisinages

Noyau inter stéréo

b o e

@ Initialisation de I'algorithme.

@ Recherche d'isomorphismes.

o Ensemble de sommets & pour I'isomorphisme f.

@ Union de ces ensembles £.

@ On ajoute les voisins dans G des sommets de €.

Pierre-Anthony Grenier 26 Novembre 2015 20 / 41



Introduction

=X, Propriétés de I'algorithme de calcul Hoyau Seires
L, A oisinages
‘ du stéréo sous-graphe minimal Noyau inter stéréo

@ L’algorithme converge.

@ Tant que l'algorithme n’as pas convergé, le sous-graphe ne caractérise pas la
stéréoisomeérie.

© Le sous-graphe obtenu par |'algorithme caractérise la stéréoisomérie.
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Noyau Stéréo
Voisinages

Noyau inter stéréo
Conclusion

Un stéréo sous-graphe minimal H; par stéréo sommet s;.

H(G) = {H;|s; € G}

Un unique code représentant H;.
(Stereochemically unique naming algorithm [Wipke, W.T., et al. 1974])

f(G)
Noyau :

k(G,G') =

Pierre-Anthony Grenier

Y K(fu(6),fu(G"):

HeH(G)NH(G)
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Prédiction du pouvoir rotatoire de molécules. [Zhu, H.-J. et al. 2007]
@ 35 molécules.
o Ecart type du pouvoir rotatoire : 38,25 °
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b ‘ le pouvoir rotatoire

Prédiction du pouvoir rotatoire de molécules. [Zhu, H.-J. et al. 2007]
@ 35 molécules.

Conclusion

o Ecart type du pouvoir rotatoire : 38,25 °

H OH
/,'/,'
CHsj
CH;
Méthodes RMSE
Noyau de motifs d’arbres 341°
Noyau de Treelets 26,2°
Noyau de motifs d'arbres adapté a la stéréoisomérie | 24,2 °
Noyau Stéréo 14,8°
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-‘—.f Résultats expérimentaux sur Neyau Stario
] - e, . . oisinages o
h ‘ I'activité biologique Noyau inter stéréo

Prédiction de I'activité biologique de dérivés synthétiques de la vitamine D.
[Brown, J.B. et al. 2010]

@ 69 molécules.

o Ecart type de I'activité biologique : 0,258

@ Entre 7 et 9 centres stéréogénes par molécule.
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b I'activité biologique Noyau inter stéréo

Conclusion

Prédiction de I'activité biologique de dérivés synthétiques de la vitamine D.
[Brown, J.B. et al. 2010]

@ 69 molécules.

o Ecart type de I'activité biologique : 0,258

@ Entre 7 et 9 centres stéréogénes par molécule.

Erreurs
Méthodes moyennes RMSE
Noyau de motifs d’arbres 0,193 0,251
Noyau de Treelets 0,208 0,271
Noyau de motifs d’arbres adapté 3 la stéréoisomérie 0,138 0,184
Noyau Stéréo 0,134 0,194
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Avantages et inconvénients du noyau stéréo

Méthodes Temps de calcul

A priori

Introduction
Graphes Ordonnés
Noyau Stéréo
Voisinages

Noyau inter stéréo
Conclusion

Prédiction

Descripteurs moléculaires

®

©

Polynémes chiraux

Noyau de motifs d’arbres

Noyau Stéréo

Méthodes Temps de calcul en secondes
Noyau de motifs d’arbres 230
Noyau Stéréo 1
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Méthodes

Temps de calcul

A priori
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Noyau Stéréo
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Noyau inter stéréo
Conclusion

Prédiction

Descripteurs moléculaires

©)

©)

Polynémes chiraux

Noyau de motifs d’arbres

Noyau Stéréo

Méthodes

Stéréo dans tous les cas

Voisinage

Noyau de motifs d’arbres

Noyau Stéréo
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sous-graphes minimaux
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¥, Fonctions d'interactions Neyou Steréa
.‘ Voi:ina_gel o
Noyau inter stéréo
Conclusion
Fi(H1, Ho) = max{j | ¢}
@ (G : H1 n H2 75 Q)

@ ¢:s5CH,
] C3ZN(51)CH2
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Conclusion

Fi(Hi, H2) = max{j | ¢;}

e c:HNH#£0
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) Voisinages
Noyau inter stéréo

Conclusion

Fl(Hl, Hg) = max{j S {0,172,3,4} | Cj}

e c:HNH#£0
@ ¢:s5CH,

@ c3:N(s1) C H
@ c:H CH,

@ ¢
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) Voisinages
Noyau inter stéréo

Conclusion

Fz(Hl, H2) = max{j S {0,2,3,4} | Cj}

@ ¢:s5CH,

@ c3:N(s1) C H
@ c:H CH,
I )
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¥, Fonctions d'interactions Neyou Steréa
) Voisinages
‘ Noyail inter stérdo
Conclusion

F3(H1, H2) = max{j S {073,4} | Cj}

] C3ZN(51)CH2
@ ¢ :Hi CH,

@ (Cy: C3

etelas=5
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) ‘ Voisinages
Noyau inter stéréo
Conclusion
H Hs
H,
Hy
@ Un sommet par stéréo sous-graphe minimal.
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= ®,  Graphes d'interactions Neoe e
) Voisinages
‘ goyail inter stéréo

H,—H;

G2 GS

@ Un sommet par stéréo sous-graphe minimal.
@ Une aréte si la fonction d’interactions n'est pas nulle.

Pierre-Anthony Grenier 26 Novembre 2015 29 / 41



-

-

3

Graphes d'interactions

Hi5rHY | ’23

Hj

Gy

H—2 H; H
Hy 5 Hy ’23 Hy g Ha ’03
Hj Hj

Go Gs

@ Un sommet par stéréo sous-graphe minimal.
@ Une aréte si la fonction d’interactions n'est pas nulle.
o Le label de I'aréte est la concaténation des fonctions d'interactions.

Pierre-Anthony Grenier

12
1L Hi 2 H;
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Voisinages
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= ¥, Graphes d'interactions Noyau Stéréo

) Voisinages
Noyau inter stéréo

Conclusion

H,—92 H H Hs
Hy 1 H, ’23 Hy—gr Ha ’03
Hj Hj

G2 GS

@ Un sommet par stéréo sous-graphe minimal.
@ Une aréte si la fonction d’interactions n'est pas nulle.
o Le label de I'aréte est la concaténation des fonctions d'interactions.

@ On utilise des noyaux sur graphes usuels.
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h Noyau inter stéréo

Conclusion

Approche locale de la prise en compte du voisinage.
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oisinages

h ‘ des stéréoisoméres de la périndoprilate Noyau inter stéréo

Conclusion

Classification des stéréoisoméres de la périndoprilate en fonction de leur action sur
I'enzyme de conversion de |'angiotensine. [Castillo-Garit J.A., et al. 2007]
@ 32 molécules.

@ 5 centres stéréogénes par molécule.
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-‘.f Résultats expérimentaux sur la classification  farhe 2o
Voisinages

h ‘ des stéréoisoméres de la périndoprilate Noyau inter stéréo

Conclusion

Classification des stéréoisoméres de la périndoprilate en fonction de leur action sur
I'enzyme de conversion de |'angiotensine. [Castillo-Garit J.A., et al. 2007]
@ 32 molécules.

@ 5 centres stéréogénes par molécule.

Méthodes Précision
Noyau de motifs d'arbres adapté a la stéréoisomérie 96,9
Noyau Stéréo 87,5
Graphes d'interactions Gy avec noyau de treelets et MKL 100
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h ‘ I'activité biologique Noyutntr téréo

Prédiction de I'activité biologique de dérivés synthétiques de la vitamine D.
@ 69 molécules.
o Ecart type de I'activité biologique : 0,258
o Entre 7 et 9 centres stéréogénes par molécule.
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Introduction

Graphes Ordonnés

Noyau Stéréo
Voisinages

Noyau inter stéréo

Conclusion

Prédiction de I'activité biologique de dérivés synthétiques de la vitamine D.

@ 69 molécules.
o Ecart type de I'activité biologique : 0,258
o Entre 7 et 9 centres stéréogénes par molécule.

Erreurs
Méthodes moyennes RMSE
Noyau de motifs d'arbres adapté a la stéréoisomérie 0,138 0,184
Noyau Stéréo 0,134 0,194
Graphes d'interactions Gz avec noyau de motifs d'arbres 0,107 0,161
Noyau d'influence 0,131 0,177
Pierre-Anthony Grenier 26 Novembre 2015 33 / 41
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« Des molécules similaires ont des propriétés similaires. »
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Conclusion

Prédiction du stéréoisomére le plus présent aprés une réduction. [Suo J.J., et al.
2013]

@ 67 paires de molécules.
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2013]

@ 67 paires de molécules.

Taux de paires

Méthode Précision ,
non classées
Noyau de motifs d'arbres adapté 3 la stéréoisomérie | 80,6% 4,5%
Noyau Stéréo 58,2% 38,8%
Noyau Inter Stéréo avec sélection 88,1% 0%
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Modéle représentant les stéréoisoméres.

Mesure de similarité générale entre les stéréoisoméres.
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Extensions pour prendre en compte les voisinages des stéréo sous-graphes

minimaux.

Extension pour comparer des stéréo sous-graphes minimaux non identiques.

Méthodes

Stéréo dans tous les cas

Voisinage | Inter

Noyau de motifs d’arbres

Noyau Stéréo
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Les extensions sont indépendantes.

Comme on compare des stéréo sous-graphes minimaux non identiques, on ne
peut plus compter les motifs pour les graphes d'interactions.
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