Mise en place d’une plateforme de calcul unifiée de modélisation QSAR — Metabolomique

La prédiction de parametres PK (ADME) pour le criblage ADME de molécules et la
prédiction d’un phénotype en métabolomique pour la classification de sujets se basent sur des
mode¢les mathématiques. Dans les deux approches, il est nécessaire de traiter une grande
quantit¢ de données expérimentales afin d’en extraire des régles qui permettront la
constitution de modeles, ultérieurement utilisés pour réaliser des simulations/prédictions. Ces
modeles sont construits a partir de descriptions d’objets (descripteurs ou biomarqueurs selon
I’approche) pour lesquels une propriété a €té observée et exploitent la relation description —
propriété.

Bien que ces approches soient expérimentalement différentes, ce qui a conduit pour des
raisons historiques a utiliser des outils mathématiques différents, elles possedent donc un
formalisme semblable permettant la définition de processus unifiés.

Le sujet proposé consiste

-1- a répertorier les outils classiques QSAR et d’analyses multivariées utilisés en
métabolomique pour la création de modeles

-2- a mettre en place une approche permettant d’unifier la création de modeles QSAR-ADME
et métabolomique

-3- a appliquer les approches développées a des simulations sur les parametres ADME.

Ce sujet demande de bonnes connaissances en chémoinformatique, description chimique,
méthode d’apprentissage, modeélisation QSAR et langage de programmation de scripts (tels

que Python ou Perl). Une connaissance en base de données, statistique usuelle et R serait un
plus.
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