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RESUME

Le présent travail s’articule autour de la recherche d’éventuels inhibiteurs antimicrobiens issus du
métabolisme secondaire des plantes. Cette expérimentation visant a tester I’efficacité de 20 flavonoides
vis-a-vis de Streptococcus pneumoniae, un microorganisme responsable des infections broncho-
pulmonaires et oto-rhino-laryngologiques est réalisée grace a une étude in silico en 2 étapes.

La premicre, effectuée par le biais du docking moléculaire, vise a prédire la structure 3D d’un complexe
formé a partir de petites molécules et d’une enzyme afin d’évaluer le mode d’interactions €établies entre les
deux entités.

Dans ce contexte, ArgusLab 4.01 logiciel libre, est utilisé pour estimer ’affinité des flavonoides choisis
vis-a-vis de la peptide déformylase (PDF), une enzyme essentielle a la survie des bactéries. (' 'Gbind),
I’¢énergie libre de formation de chaque complexe est déduite.

La seconde, le SAR, consiste a trouver une corrélation entre les descripteurs moléculaires d’un groupe de
composés et leur activité biologique. Leur estimation, grace au logiciel en ligne Molinspiration, permet de
déduire le caractere antibactérien des flavonoides testés.

D’aprés les résultats obtenus, toutes les molécules étudiées présentent des capacités d’inhibition vis-a-vis
de la peptide déformylase. La chrysine se classe en premiére position.

Mots clés : Flavonoides, docking, QSAR, ArgusLab 4.01, Molinspiration, Streptococcus pneumoniae
ABSRACT

This work revolves around the search for possible antimicrobial inhibitors from secondary plant metabolism.
This experiment aimed at testing the efficacy of 20 flavonoids against Streptococcus pneumoniae, a
microorganism responsible for bronchopulmonary and otorhinolaryngological infections is carried out
through a tow steps in silico study.

The first, performed through molecular docking, aims to predict the 3D structure of a complex formed from
small molecules and an enzyme in order to assess the interactions mode established between the two entities.
In this context, ArgusLab 4.01 free software, is used to estimate the affinity of selected flavonoids for
peptide deformylase (PDF), an enzyme essential for the bacteria survival. (AGbind), the free energy of
formation of each complex is deduced.

The second, SAR, is to find a correlation between the molecular descriptors of a group of compounds and
their biological activity. Their estimation, using the online software Molinspiration, makes it possible to
deduce the antibacterial nature of the flavonoids tested.

According to the results obtained, all the molecules studied exhibit inhibitory capacities against peptide
deformylase. Chrysin ranks first.
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