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Indiquez par quelques mots clés, I’orientation scientifique du sujet : modélisation moléculaire, conception
de molécules actives (drug design), librairies virtuelles de ligands, docking, produits naturels

Titre du stage :

Développement d’une librairie virtuelle de produits naturels et son utilisation dans le criblage virtuel sur
des cibles d’intérét thérapeutique

Ce sujet constitue-t-il un premier pas vers un travail de thése : Oui (sous réserve de trouver un
financement)

Description du sujet (quelques lignes):

Une librairie virtuelle de produits naturels sera construite a partir des données de la littérature. Cette
librairie sera ensuite utilisée pour le criblage virtuel sur des cibles d’intérét thérapeutique, et plus
particulierement sur des ciblés étudiées actuellement par notre équipe dans le cadre du Labex LERMIT :
phosphodiestérase 2A, carbapénémases de type KPC-2, OXA-48, NDM-1, etc. Une analyse
chemoinformatique de cette librairie de produits naturels sera également réalisée afin d’évaluer la
chemodiversité, qui sera comparée avec une librairie représentative de produits non-naturels utilisée

habituellement dans des études de criblage virtuel.
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