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Titre du stage : Etude de l'interaction des médicaments sur l'enzyme carboxylesterase 1.

Description du sujet (quelques lignes):

Contexte : la carboxylesterase 1 (CES1) est une enzyme du métabolisme qui intervient dans la transformation de
plusieurs médicaments notamment le methyphenidate dans les troubles du comportement et la perte d'attention
(ADHD), certains anticancereux et des medicaments pour des problemes cardiovasculaires. Néanmoins, d'autres
médicaments sembleraient inhiber cette enzyme et donc pourraient réduire l'efficacité de ses médicaments (drug-
drug interactions).

Objectifs : L'objectif de cette étude est de docker I'ensemble des médicaments connus sur cette enzyme et
d'estimer leur inhibition. Plusieurs structures de l'enzyme complexée avec différent ligands sont accessibles et
seront utilisées dans l'analyse. A partir des résultats obtenus, des tests in vitro sont envisagés pour valider nos
hypothéses.

Le candidat doit avoir des connaissances en modélisation moléculaire, docking et criblage virtuel.
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