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Composition de l’Equipe

Didier ROGNAN DR CNRS
Esther KELLENBERGER MC ULP

Chris DE GRAAF Post-doc
Bernard COUPEZ Post-doc
Caterina BARILLARI Post-doc

Claire SCHALON Ph.D.
Nathanael WEILL Ph.D

Nicolas FOATA I.R

Equipe crée en Octobre 2000
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Positionnement scientifique

Developpement de bases de données et de nouveaux outils 
en chémogénomique structurale
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Positionnement stratégique

- A l’interface de nombreuses disciplines

Chimie Médicinale: 
Optimisation de touches
Conception de chimiothèques focalisées
Analyse de chimiothèques existantes (diversité, « drug-likeness »)

Biologie Moléculaire: 
Identification de sites de reconnaissance (compétitif, allostérique)
Analyse de protéomesBiologie structurale: 
Modélisation à haut débit de familles de protéines (RCPGs)
Analyse comparative de sous-ensembles protéomiques
Prédiction de mécanisme réactionnels
Criblage de fragments

Pharmacologie: 
Identification de nouveaux ligands (criblage de chimiothèques)
Identification de nouvelles cibles (criblage de ciblothèques)Informatique: 
Developpement méthodologique

. Conception de chimiothèques

. Conception de ciblothèques

. Conception de fingerprints

- Pluridiciplinarité dans l’Equipe (Mathématiciens, Physiciens, Chimistes, 
Biochimistes, Biologistes structuraux, Pharmaciens)
- Nécessité de collaborations fortes (UMR7175, IFR85, Genopôle, UE, 
privé) 
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Enseignement

Enseignement en modélisation moléculaire, bio/chemoinformatique
et drug design

� Masters de Cheminformatique (M2)
Génomique structurale et bio-informatique (M2)
Chimie et Biologie (M2)
Sciences du Médicament (M1)
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