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Contexte du projet VSM-G3

• Capsid: Computational Algorithms for Protein Structure and 
Interactions

• Expertise en docking de petites molécules: Bernard Maigret (DR 
CNRS émérite)
• Nombreuses publications et collaborations, nombreux succès dans la 

découverte de petites molécules d’intérêt thérapeutique

• Intérêt applicatif essentiellement, réponse à des demandes locales de nos 
collaborateurs

• Importance de capitaliser et valoriser cette expertise en criblage virtuel: 
automatiser et rendre accessible ce qui peut l’être
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VSM-G3 
Virtual Screening Manager- Generation 3

• Criblage : passer de centaines de milliers de molécules à quelques 
candidats pour un test particulier

• ‘Virtuel’: par opposition à ‘Expérimental’
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Surabhi, Surabhi & Singh, Binoy Kumar. 

(2018). COMPUTER AIDED DRUG 

DESIGN: AN OVERVIEW. Journal of 

Drug Delivery and Therapeutics. 8. 504-

509. 10.22270/jddt.v8i5.1894.



Une étape-clé du criblage virtuel : le docking
moléculaire

4

Etape essentielle mais coûteuse en calcul -> distribution sur la grille de calcul 

Impossible à réaliser sur des banques de 105 molécules



Scénario de criblage virtuel
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VSM-G3

• M comme Manager … de scripts et de programmes (sources 
externes et développements “maison”)
• Gérer la variété, et l’hétérogénéité des programmes!
• Rendre possible la création de pipelines
• Solution open-source et FAIR ‘Galaxy Platform’ (consortium international)

• G3 : 3ème génération (après VSM, puis VSM-G: thèse A. Beautrait en 
2008)
• G comme Grid
• G comme GOLD
• G comme Galaxy
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https://academic.oup.com/nar/article/50/W1/W345/6572001


Objectifs de l’ADT

• Regroupement et standardisation des programmes de VSM-G dans 
l’environnement de workflow Galaxy

- Etat initial : scripts dispersés, non maintenus, sans garantie d’exécutabilité.
- Etat final : scripts accessibles sous une forme exécutable dans l’interface
- Création de pipeline facilitée, possibilité d’interfacer des modules d’analyse 

supplémentaires
- Possibilité de prise en main par des utilisateurs non bioinformaticiens

- Augmentation de l’impact de l’équipe dans le domaine de la 
bioinformatique structurale et du criblage virtuel

- Formation de collaborateurs, d’étudiants (master classes)
- Relations avec le GT Galaxy de l’Institut Français de Bioinformatique

- En pratique : ADT non financée (décision CDT 12 juillet 2021) mais 
ingénieur SED mis à disposition à 50% depuis juillet 2021
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Etat d’avancement (automne 2023)

• Instance Galaxy opérationnelle (V1)
• update en cours (V2), impératifs de sécurité 

• GOLD via Galaxy 
• préparation d’une expérimentation sur un cluster (cluster MBI)
• lancement de l’exécution sur le cluster
• récupération des résultats

• Ajout d’autres outils développés en local ou partagés par d’autres
• Recherche de poches (F-pocket)
• Calculs de barycentre à partir d’une sélection d’acides aminés
• Génération de fichiers « poches » au format pdb à partir d’une sélection d’acides aminés 
• A venir : logiciel de chimie combinatoire 

• Diffusion : utilisation en master class au Brésil (23 et 29 novembre 2023)
• Franc succès auprès d’étudiants non informaticiens
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Détails techniques par Olivier Demengeon
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Les 3G ce n’était 

pas gagné 

d’avance !



  

Objectifs
● Mise en place d’une plate-forme logicielle pour 

faciliter les expérimentations (GALAXY)
● Reprendre un outil permettant d’explorer une 

dynamique moléculaire afin de pouvoir 
généraliser son utilisation (Surface)



  

GALAXY
● https://galaxyproject.org/
● Une interface web pour réaliser des 

expérimentations
● L’utilisateur n’a pas à se soucier de 

– la réalisation de l’expérimentation
– l’archivage des résultats et des données utilisées

https://galaxyproject.org/


  

GALAXY (SED)
● Installation de GALAXY dans un docker

– Virtualisation légère via des conteneurs logicielle

● Sécurisation / Configuration de GALAXY
● Intégration pour utiliser le LDAP de l’INRIA pour 

l’authentification
● Mettre à disposition GALAXY = déployer une image 

docker



  



  

GALAXY (SED)
● Ajout d’outils

– Docking moléculaire (via le logiciel GOLD) sur 
cluster

– Intégration
● d’outils de CAPSID
● d’outils « third party »



  

GALAXY (SED)
● Problème faire fonctionner GOLD sur un cluster

– GRID 5000 : refus de support
– CAPSID ne possède que des licences par postes

● Adaptation de scripts fournis par l’éditeur de 
GOLD pour partager la charge de travail d’un 
docking sur un cluster (SLURM)



  

GALAXY (SED)
● Installation / Sécurisation / Configuration de 

PULSAR sur le cluster de CAPSID pour 
recevoir des travaux du serveur GALAXY et 
renvoyer les résultats

● Écriture des « plugins » GALAXY pour 
proposer des expérimentations avec GOLD



  

GALAXY (SED)
● Écriture des « plugins » GALAXY pour 

proposer des expérimentations avec les outils 
de CAPSID / « third party »



  

GALAXY (SED)

GALAXY
CAPSID tools
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PULSAR
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sb-nodeX



  

MD-Surface (SED)
● Reprise d’un logiciel pour extraire chaque pas d’une 

simulation de dynamique moléculaire
– Pas de documentation conception / développement

● Tester avec un logiciel (fingerprint) calculant surface / volume 
d’une molécule
– Développement d’un logiciel pour visualiser les résultats

● Réflexion sur le moyen de l’intégrer à GALAXY de manière 
générique
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Utilisation de GALAXY

École

Réseau 
interne

Réseau 
DMZ



  

Utilisation de GALAXY

École

Réseau 
interne

Réseau 
DMZ



  

Utilisation de GALAXY

École

Réseau 
interne

Réseau 
Externe



ADT VSM-G3En cours actuellement

• Reprise par Olivier d’un outil d’analyse des 
dynamiques moléculaires « MD-surface»
• MD (Molecular Dynamics) simulation numérique de la 

dynamique des structures moléculaires et de leurs 
interactions

• Analyse : pouvoir exécuter des calculs sur tous les pas 
d’une simulation (qq103)

• Prototype : calcul de volumes et de surfaces sur 
chaque frame 
• Résultat: visualisation de l’évolution des formes au cours 

du temps
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Aperçu du résultat

https://my.gabek.fr/Surface/


Perspectives

• Phase de test de VSM-G3 par les utilisateurs non informaticiens 
• Retours positifs pendant les master class au Brésil

• A poursuivre avec certains collègues d’IMOPA ou de DynAMic
• projet Nsp16 avec Harmonic Pharma

• Projet Relaxase

• Extension de MD-Surf à de nouveaux outils d’analyses de DM
• Calculs préparatoires pour les approches Deep Learning (Travaux de 

Yasaman Karami)

• Interfaçage possible avec Galaxy pour faciliter la gestion des expériences
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