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RESUME

Divers antibiotiques ont été développés contre les activités pathogénes des bactéries, mais
la résistance a ces médicaments en fait une tache avantageuse de découvrir des composés
avec une activité antibactérienne plus élevée. Ce travail présente une nouvelle approche de
la conception de nouveaux antibiotiques, une stratégie appelée « Docking Moléculaire »
pour identifier les inhibiteurs les plus puissants contre les enzymes et les protéines
bactériennes. Des analogues amides et esters de |"acide pipérique ont été criblés au moyen
d’un programme de docking moléculaire « Autodock 4.2 » en définissant la pipérine un
alcaloide du poivre noir qui a déja prouvée son pouvoir antibactérien comme un ligand de
référence. Cette étude nous a permis d’identifier 12 composés qui pourraient étre des
inhibiteurs potentiels des 4 bactéries cibles. Ces analogues amides et esters ont subi aussi
une vérification de leurs propriétés physico-chimiques et pharmacocinétiques avant de
lancer leur étude de docking moléculaire, ils ont obtenu des résultats comparativement
meilleurs que des antibiotiqgues commercialisés. Ces résultats peuvent étre utilisés pour
développer de nouveaux antibiotiques contre les infections avec une meilleure efficacite.

Mots clés : Docking Moléculaire ; Ligand ; Conception de médicaments a base d’un

Ligand ; Autodock4.2.



ABSTRACT

Various antibiotics have been developed against bacterial pathogenic activities, but
resistance to these drugs makes it an advantageous task to discover compounds with higher
antibacterial activity. This work presents a new approach to the design of new antibiotics, a
strategy called «Molecular docking» to identify the most powerful inhibitors against
bacterial enzymes and proteins. Amide and ester analogues of piperic acid were screened
using a molecular docking program “Autodock 4.2 by defining piperine as an alkaloid of
black pepper that has already proven its antibacterial power as a reference ligand. This
study identified 12 compounds that could be potential inhibitors of the 4 target bacteria.
These amide and ester analogues also underwent verification of their physico-chemical and
pharmacokinetic properties before launching their molecular docking study, they obtained
comparatively better results than marketed antibiotics. These results can be used to develop

new antibiotics against infections with better effectiveness.

Keywords: Molecular Docking; Ligand; Ligand-based drug design; Autodock4.2.



