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Recherche de nouveaux principes actifsRecherche de nouveaux principes actifs

� Cahier des charges du principe actif
�Doit être bien absorbé

�Doit atteindre sa cible biologique
�Ne doit pas être trop métabolisé

�Doit être excrété et non toxique

�Ne doit pas interagir avec d’autres médicaments

� Cible biologique
�Récepteurs nucléaires
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Groupes de recherche internes et externes : Groupes de recherche internes et externes : 
InteractionsInteractions

Biologie

Chimie

ADME

CNRS, ULP, UHP

Editeurs

Genfit

Alix
IT:CADD
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MMééthodes et Outilsthodes et Outils 1/21/2

� Base de données chimiques
� MDL/Isis
� Accelrys/Catalyst

� Calcul de propriétés phys.chem./ADME et fingerprint s
� ACDlabs
� MDL/Isis
� Scitegic/Pipeline Pilot
� Metasite

� Pharmacophore/criblage virtuel
� Accelrys/Catalyst
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MMééthodes et Outilsthodes et Outils 2/22/2

� Docking
� Accelrys/LigandFit
� Schrödinger/Glide

� Modélisation par homologie
� Accelrys/InsightII/DS
� Schrödinger/Prime
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FournierFournier --SolvaySolvay PharmaPharma

http://www.groupe-fournier.com/

http://www.solvaypharmaceuticals.com/homepage/

michel.souchet@solvay.com
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IntegrativeIntegrative ApproachApproach forfor DrugDrug DiscoveryDiscovery

• Data Mining
• Text Mining

• Target Identification
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• Predicting sites of
metabolism

• Predicting logP

• Ligand Structure (LBDD)
�Pharmacophore
�Virtual Screening

• Target 3D Structure (SBDD) 
�Ligand Docking
�Virtual Screening

Lead Finding & Optim.

Target Finding
& Charact.


