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5¢me journée de I'Institut Farman

Jeudi 24 novembre 2011 — Pavillon des Jardins
Programme

Accueil — Café & croissants
Ouverture de la journée : Pierre-Ra Zalio.

Chair : P. Larzabal

:G. BelkacemProjet COUPLET (SATIE — LSV - LMT)
:P.Y. JoubertProjet IMADEF (SATIE,CMLA)

:A. Souto LebePRrojet IMPACT (LMT-LURPA)

:L. DesvillettesProjet COMOSEC (LMT, CMLA)

:Pause café

:Chair : A. Benallal
:Luba Tchertanov (LBPA, ENS Cachan)

Simulation des états et des processus physio-pagigpies dans les systemes biologiques
Discussions

Buffet et discussions autour des poselans la cafétéria du Pavillon des Jardins

:Chair : F. De Vuyst

Jean-Daniel Fekete (LRI, Univ. Paris Sud)
Visualisation Exploratoire de réseaux sociaux :rase&es récentes et défis
Discussions

Pause café

Chair : L. Mathieu

F. De VuystProjet LBM-FSI-GPU (CMLA - LMT)
R. SoulatProjet BOOST (SATIE, LSV)

F. ThiebautProjet COMPAS (LURPA-LMT)

J.J. LesageProjet CRAFT (LURPA,LSV,CMLA)



Résumés :

Luba Tchertanov (BiMoDyM, LBPA, CNR-ENSC, LabEx LERMIT)
Simulation des états et des processus physiopafigoles dans les systemes biologiques

Résume :

La cellule est un systéme biologique ouvert, coxepét intégré. Son fonctionnement est gouvernémpaéseau dynamique d'interactions entre partesameléculaires. Un grand
nombre de protéines agissent comme des nceudgésees, qui transmettent les signaux extracellelen activant de multiples voies de signalisatianfonction de ces protéines
peut étre altérée par des mutations, provoquantai@adies graves représentant un lourd co(t powgdeiéte : le cancer, I'arthrite, les troubles cardhsculaires ou la maladie
d’Alzheimer.

Pour étudier ces phénoménes, les méthodes dedrimitique et modélisation moléculaire constituess dutils indispensables. Elles permettent de sinte$ processus dynamiques
responsables des états physiopathologiques desnsystiologiques et donnent accés a des proppéidsis difficiles, voire impossible, a mesurer é&imentalement.

En particulier, nous utilisons ces méthodes pouactriser la structure, la dynamique interne et ¢8terminants de la reconnaissance moléculaire tserécepteurs

protéines kinases, (RTKSs) et le récepteur au glatarfNMDA), des acteurs clés de la signalisatiodeeta physiopathologie du cancer et des maladiediovasculaires. Ces cibles
thérapeutiques majeures sont sujettes au développaapide de résistance aux médicaments. Tresm@emnt, nous avons mis en évidence des effets deéamsitactivatrices sur la
dynamique interne des RTKs, KIT et FMS. Ces eféetsts au niveau atomique, sont localisés a la éoproximité du point de mutation et au niveaunndhagment protéique distant.
Nous avons également décrit la propagation dessafiie la mutation a travers le réseau de résidusgieotéine. Ce travail combinant plusieurs métb®théoriques contribue a la
connaissance des déterminants structuraux, dynamigtithermodynamiques de I'effet de mutationsgemas. Ces résultats nous permettront de propasaodveaux inhibiteurs
de RKTs, spécifiques des formes mutées résistantes.

Le fonctionnement de la cellule peut aussi étréupleé par des agents étiologiques (infectieux), @p@mple, le virus HIV, le cas du SIDA. Nous énsllintegrase (IN), enzyme
responsable de I'intégration virale dans '’'ADN cddlire. Cet enzyme remplit ses fonctions en utitisa capacité de flexibilité exceptionnelle. Nésultats et nos concepts ouvrent
une voie pour la définition de cibles thérapeutgjnen explorées qui ensuite servira pour le déymapent de nouvelles générations d'inhibiteurs.

Jean-Daniel Fekete (LRI, Univ. Paris Sud)
Visualisation Exploratoire de réseaux sociaux :ras@es récentes et défis

Résumeé :

Depuis dix ans, des progres significatifs ont &alisés dans le domaine de la visualisation intévacdes réseaux sociaux. Ces progrés permetterpldrer et de
naviguer dans des réseaux de plusieurs millionsatemets et d'arétes, ainsi que dans des réseaspdéneses, dans des réseaux multi-valués (avec Hiplesu
attributs associés aux sommets et aux arétes)aiett@mant dans des réseaux dynamiques.

Nous allons passer en revue les nouvelles représens visuelles, les interactions associées etlgerithmes de calcul de placement qui permettEauinéliorer
notablement l'analyse exploratoire de ces réseauiagx.

Nous décrirons aussi les défis auxquels les chershient face et qui permettront d'explorer desedés< dynamiques, agréges selon plusieurs hieraschiasi que
liés a des données complexes.



Les projets de I'Institut Farman :

Projet BOOST (SATIE, LSV):
Concepts in Localization of Vibrations of Irregul@ystems

Projet CLOVIS (LMT-CMLA):
Concepts in Localization of Vibrations of Irregul8ystems

Projet COMOSEC (LMT, CMLA):
Contréle des modeles de simulation utilisés posi€lguations cinétiques

Projet CRAFT (LURPA,LSV,CMLA):
Critical Risks Analysis by Fault Trees

Projet EVMC (LMT-SATIE):
Etude du vieillissement des métallisations de c@apis & semi-conducteur de I'électronique de possa

Projet IMADEF (SATIE,CMLA):
Imagerie de défauts dans des piéces électriquecoamuiuictrices par la mérhode des courants de Fouedwdlgorithmes de reconstruction généralisée

Projet IMPACT (LMT-LURPA):
Influence des conditions d'usinage a gde vitesseubees de forme complexe sur leur tenue en &atigu

Projet COMPAS (LURPA-LMT):
COMpliant Part ASsembly : simulation and validation

Projet COUPLET (SATIE, LSV, LMT):
COUPLage Electro Thermique

Projet FSI-LBM-GPU (CMLA, LMT):
Fluid Structure Interaction using Lattice Boltzmakiiethods on Graphics Processing Units



