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Chers lecteurs,


Je suis heureux de pouvoir annoncer la première version du logiciel ACPC.


https://github.com/UnixJunkie/ACPC/blob/master/README.md


ACPC est un logiciel open source pour faire du criblage "in silico" ("ligand-based virtual screening", en anglais).

ACPC utilise la fonction d'autocorrelation pour encoder les charges partielles des molécules de façon rotation-translation invariante.

ACPC est écrit en OCaml (http://ocaml.org/) et utilise la librairie Parmap (http://www.dicosmo.org/code/parmap/) pour la parallélisation des calculs sur les machines multicoeurs.

ACPC est assez rapide dans le domaine (> 1600 molécules par seconde sur certains jeux

de données) et donne de bons résultats en terme d'aire sous la courbe ROC ("AUC" en anglais).


A partir d'une molécule active donnée (qui sert de requête) pour une protéine cible, ACPC

permet de trier par score décroissants une "base de donnée" de molécules chimiques.

Avec un peu de chance, les molécules les mieux classées seront aussi des molécules actives pour la même protéine cible et peuvent être testées de façon expérimentale ("in vitro", cette fois).


Il y a quelques exemples d'utilisation dans le README.md sur github.


L'article scientifique est disponible gratuitement ici:
http://www.jcheminf.com/content/6/1/23/abstract


Le code source est la:
https://github.com/UnixJunkie/ACPC 


Le dataset utilisé pour valider le logiciel est la:
http://www.riken.jp/zhangiru/\

software/DUD_ACPC_1.0_validation.tar.xz


Dans le domaine, un logiciel très utile et lui aussi open source

est Open Babel:
http://openbabel.org/wiki/Main_Page


Il y a bien-sur aussi des éditeurs de logiciel, avec souvent des

licences gratuites pour les chercheurs académiques:
http://www.chemaxon.com/
http://www.eyesopen.com/
http://www.inteligand.com/
http://www.chemcomp.com/


Si vous avez des questions, n’hésitez pas!


Cordialement,

Francois Berenger.
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