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Résumé :

Divers antibiotiques ont été développés contre 1’activité pathogéne de Escherichia coli,
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 « criblage virtuel » pour identifier
les inhibiteurs les plus puissants contre I’enzyme ADN gyrase bactérienne. 186 composés ont
été criblés au moyen d’un programme de criblage virtuel (MVD) en définissant 1’acide
nalidixique, la moxifloxacine et la novobiocine comme des ligands de référence. Cette étude
nous a permis d’identifier 10 composés qui pourraient étre des inhibiteurs potentiels de I’ADN
gyrase. Ces composés ont été a la fin filtré par le respect de la regle des 5 de Lipinski et
seulement 8 ont obtenu des résultats comparativement meilleurs. Ces résultats peuvent étre
utilisés pour développer de nouveaux antibiotiques contre les infections a Escherichia coli avec

une meilleure efficacité.
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