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UMR 6005 CNRS & Université d’Orléans

Laboratoire de Recherche
correspondant du CEA (LRC M09)

Forme avec le 
"Centre de Biophysique moléculaire" 
la Fédération Recherche FR2708
Physique et Chimie du Vivant

InstitutInstitut de de ChimieChimie OrganiqueOrganique et et AnalytiqueAnalytique
DirecteurDirecteur : O. R. Martin: O. R. Martin
DirecteurDirecteur AdjointAdjoint : L. Morin: L. Morin --AlloryAllory

UMR 6005 CNRS UMR 6005 CNRS 
UniversitUniversit éé d'orld'orl ééansans
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UMR 6005 CNRS & Université d’Orléans

� Chercheurs CNRS et INSERM       3

� Enseignants Chercheurs 26

� PRAG                                              1

� IATOSS et ITA              11

� Doctorants 37

� ATER    2

� Post-Doctorants 14

� Etudiants de MASTER 11

� Stagiaires ~5

(IUT, IUP, Licence, Master, Ecoles)

PersonnelPersonnel (au 1/1/2007)(au 1/1/2007)
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UMR 6005 CNRS & Université d’Orléans

Conception, Conception, synthsynth èèsese et et analyseanalyse de de composcompos ééss bioactifsbioactifs

� Chemoinformatique, Modélisation Moléculaire
Gestion et Analyse de Chimiothèques; Drug design

� Chimie Hétérocyclique et Thérapeutique
Expertise en chimie hétérocyclique – chimie médicinale

� Glycochimie
Thioglycochimie – Chimie des glycomimétiques – Chimie
des glycosaminoglycanes

� Constituants et Analogues des Acides Nucléiques
Synthèse et Bioanalyse: métabolites des antiviraux

� Sciences Analytiques
Methodes séparatives: PGC – couplages LC-MS-MS, EC-
MS-MS, détection DC – dosages en milieu complexe

LA RECHERCHE
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UMR 6005 CNRS & Université d’Orléans

� Membre du GDS « Chimiothèque Nationale »
� Plus de 4000 composés intégrés (4ème)
� 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 diversité
et début des tests biologiques 

ChimiothChimioth èèqueque (depuis 2002)

LA RECHERCHE
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UMR 6005 CNRS & Université d’Orléans

LA RECHERCHE

ChimiothChimioth èèqueque
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UMR 6005 CNRS & Université d’Orléans

� Relations structure- propriétés analytiques

� Méthodologies de Docking pour le drug design 

� Gestion de chimiothèques pour le criblage 
Gestion de la diversité

ChemoinformatiqueChemoinformatique
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UMR 6005 CNRS & Université d’Orléans

Personnel
Permanents : L. Morin-Allory (Pr)

C. Marot (MCF-HDR)
L. Robin  ( AI, 10%)

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

+ Thése bourse région en Septembre
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UMR 6005 CNRS & Université d’Orléans

Les anciens

• C. Marot 95 Maître de conférences 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 Reuil
• A. Monge 06 DiscNgine, Paris
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UMR 6005 CNRS & Université d’Orléans

Outils

• Matériel:
� Ferme de 12 PC récents sous Linux
� 1 SGI Indigo 2 pour la visualisation

• Logiciels commerciaux :
� Tripos
� MOE
� GOLD
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UMR 6005 CNRS & Université d’Orléans

Relations structures propriétés

• Structures de complexes Cyclodextrines-C60
P. Bonnet en collaboration avec l'équipe de C. Jaime, 

Barcelona
• Complexes sucres cations en spectrométrie de masse
P. Bonnet en collaboration avec l'équipe d'analytique de 

l'ICOA
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Méthodologies de screening virtuel
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UMR 6005 CNRS & Université d’Orléans

Gestion et analyse de Chimiothèques

• Création d'un outil: " ScreeningAssistant" ( A. Monge)
• Création d'une chimiothèque tangible de 5 106

produits
• Analyse de chimiothèques réelles en terme de:

� "Druglikeness"
� "Leadlikeness"
� Toxicité
� Unicité
� Diversité moléculaire
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UMR 6005 CNRS & Université d’Orléans

Gestion et analyse de Chimiothèques
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http://sourceforge.net/projects/screenassistant
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UMR 6005 CNRS & Université d’Orléans

• Projets:
� Continuer le développement du logiciel

– Analyse plus exhaustive de la diversité
– Gestion plus riche de cette diversité
– Gestion de la diversité des plaques
– Augmenter la paramétrisation
– Introduire des modèles QSAR ( ADME, TOX )
– Création de chimiothèques virtuelles à partir des 

fragments RECAP pour explorer l'espace chimique
� Utiliser le logiciel pour des collaborations académiques

Gestion et analyse de Chimiothèques


