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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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https://academic.oup.com/nar/article/50/W1/W345/6572001








  

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)
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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



  

MD-Surface
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Utilisation de GALAXY
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ADT VSM-G3En cours actuellement

�‡ �Z���‰�Œ�]�•�����‰���Œ���K�o�]�À�]���Œ�����[�µ�v���}�µ�š�]�o�����[���v���o�Ç�•���������•��
dynamiques moléculaires «MD-surface»
�‡ MD (MolecularDynamics) simulation numérique de la 

dynamique des structures moléculaires et de leurs 
interactions

�‡ Analyse : pouvoir exécuter des calculs sur tous les pas 
���[�µ�v�����•�]�u�µ�o���š�]�}�v���~�‹�‹�í�ì3)

�‡ Prototype : calcul de volumes et de surfaces sur 
chaque frame 
�‡ �Z� �•�µ�o�š���š�W���À�]�•�µ���o�]�•���š�]�}�v���������o�[� �À�}�o�µ�š�]�}�v�������•���(�}�Œ�u���•�����µ�����}�µ�Œ�•��

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
�‡ �����‰�}�µ�Œ�•�µ�]�À�Œ�������À�����������Œ�š���]�v�•�����}�o�o���P�µ���•�����[�/�D�K�W�����}�µ��������DynAMic

�‡ projet Nsp16 avec HarmonicPharma
�‡ Projet Relaxase

�‡ Extension de MD-�^�µ�Œ�(�������������v�}�µ�À�����µ�Æ���}�µ�š�]�o�•�����[���v���o�Ç�•���•�����������D
�‡ Calculs préparatoires pour les approches DeepLearning (Travaux de 

Yasaman Karami)
�‡ Interfaçage possible avec Galaxy pour faciliter la gestion des expériences
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