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Molecular Motion AlgorithmsMolecular Motion Algorithms

➢ Des méthodes issues de la robotique
Exploration stochastique de l’espace des 
conformations

Un robot manipulateur : 6 degrés de liberté
Appliquées à l’étude des protéines/peptides
Un peptide : des centaines de degrés de liberté
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Les protéines sont des chaînes articuléesLes protéines sont des chaînes articulées
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Diffusion des applicationsDiffusion des applications

➢ Premier essai : Open Source
Un site web informatif

Mise à disposition du logiciel sous forme classique
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Diffusion, premier essaiDiffusion, premier essai
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Diffusion des applicationsDiffusion des applications

➢ Open Source
Raté ! Les biologistes ne suivent pas

Culture métier : peu de développeurs
➢ Deuxième essai : serveur applicatif

Installé et publié en 2013
Numéro spécial de la Revue NAR (Nucleic Acids Research)

Une application : MoMALigPath
 Chemin de sortie d’un ligand
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Diffusion, deuxième essaiDiffusion, deuxième essai
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Architecture et techniques utiliséesArchitecture et techniques utilisées

Ssh, scp

Serveur Web

- Serveur Apache
- PHP
- JavaScript
- HTML
- CSS
- Shellscripts

Serveur Calcul

- Logiciels MoMA
- Shellscripts :
  Création des jobs
  Gestion de la file
  Mise en forme (tar.gz)Http, mail

fichiers PDB
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MoMA-Web 2MoMA-Web 2

Nouvelle version en gestation
Multi-applications
● LoopSampler
● IDPSampler
Techniques actuelles (à la mode?)
● Django ? Node.js ? pour l’interface
● Même architecture globale
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MoMAMoMA

That’s all folks
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