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Personnel (au 1/1/2007)

Chercheurs CNRS et INSERM 3 Doctorants 37
Enseignants Chercheurs 26 ATER 2
PRAG 1 Post-Doctorants 14
IATOSS et ITA 11 Etudiants de MASTER 11

Stagiaires ~5

4 1 perm a n e ntS (IUT, IUP, Licence, Master, Ecoles)
~70 non permanents
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LA RECHERCHE

Conception, synth ese et analyse de compos és bioactifs

Chemoinformatique, Modélisation Moleculaire
Gestion et Analyse de Chimiotheques; Drug design

Chimie Heétérocyclique et Therapeutique
Expertise en chimie hétérocyclique — chimie médicinale

Glycochimie
Thioglycochimie — Chimie des glycomimeétiques — Chimie
des glycosaminoglycanes

Constituants et Analogues des Acides Nucléiques
Synthese et Bioanalyse: métabolites des antiviraux

Sciences Analytigues
Methodes separatives: PGC — couplages LC-MS-MS, EC-
MS-MS, detection DC — dosages en milieu complexe
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LA RECHERCHE

Chimioth eque (depuis 2002)

Membre du GDS « Chimiothéeque Nationale »
Plus de 4000 composeés intégres (4eme)
Stockage physique en piluliers
Stockage des spectres

et d’'infos diverses

Développement d’'un logiciel de
gestion (L. Robin)

2006 : Mise en plaque de 480

produits choisis par diversitée

et debut des tests biologiques
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LA RECHERCHE

Chimioth eque
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ICOA

Chemoinformatique

Relations structure- proprietés analytiques
Methodologies de Docking pour le drug design

Gestion de chimiotheques pour le criblage
Gestion de la diversite
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ICOA

Personnel

Permanents : L. Morin-Allory (Pr)
C. Marot (MCF-HDR)
L. Robin (Al, 10%)

Non-permanents : A. Arrault ( Thésard MRT 3A)
Quoc Tuan Do ( Thésard industriel 2A)
+ Thésard Cifre en mai
+ Thése bourse région en Septembre

UMR 6005 CNRS & Université d'Orléans



ICOA

| es anciens

 C. Marot 95 Maitre de conferences Univ Orléans

K. Azzaoui 95 Drug Design Novartis Bale

« M. Vaullerin 97 Chargée de Recherches GIAT Bourges

 E. Vangrevelinghe 00 Drug Design Novartis Bale

« P.Bonnet 01 Molecular Informatics Johnson & Johnson, Belgium

* N. Baurin 02 Sanofi-Aventis, Paris

 J.C. Mozziconacci 03 Schrodinger, Allemagne

 E. Arnoult 04 Molecular Informatics Johnson & Johnson, Val de Reull
« A. Monge 06 DiscNgine, Paris

UMR 6005 CNRS & Université d'Orléans



ICOA

Outlils

* Mateériel:
Ferme de 12 PC récents sous Linux
1 SGI Indigo 2 pour la visualisation
* Logiciels commerciaux :
Tripos
MOE
GOLD
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ICOA

Relations structures proprietes

» Structures de complexes Cyclodextrines-C60

P. Bonnet en collaboration avec I'équipe de C. Jaime,
Barcelona

« Complexes sucres cations en spectrometrie de masse

P. Bonnet en collaboration avec I'équipe d'analytique de
I'lCOA
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ICOA

Meéthodologies de screening virtuel
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ICOA

Gestion et analyse de Chimiotheques

e Création d'un outil: " ScreeningAssistant” ( A. Monge)

« Création d'une chimiothéque tangible de 5 10°
produits
* Analyse de chimiotheques reelles en terme de:
"Druglikeness"”
"Leadlikeness"
Toxicite
Unicite
Diversité moléculaire
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ICOA

Gestion et analyse de Chimiotheques
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ICOA

Gestion et analyse de Chimiotheques

* Projets:
Continuer le développement du logiciel
— Analyse plus exhaustive de la diversite
— Gestion plus riche de cette diversité
— Gestion de la diversite des plaques
— Augmenter la paramétrisation
— Introduire des modeles QSAR ( ADME, TOX)

— Creation de chimiotheques virtuelles a partir des
fragments RECAP pour explorer I'espace chimique

Utiliser le logiciel pour des collaborations académiques
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