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L’environnement scientifique
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L’environnement scientifique
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<+ Plateforme technologique = |
<+ Compétence en chimie analytique environnée de la Biologie, des
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statistiques et de I'informatique...

“* Résumé de I’Activité :
% > 7000 échantillons analysés en routine
< 50 % des actvités en développement de méthodes d’analyses

% 35 projets / an ( EU, ANR, Investissement d’avenir)
1.5 To de données générees, stockées et sauvegardees par an et 4 To de
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données vivantes
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L’environnement scientifique

Qu’est ce que la Métabolomique ?

Ce qui peut se produire ADN

Ce qui semble se produire

Ce qui fait que ¢a se produit

Ce qui s'est produit et se produit

Métabolomique
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La technologie utilisee

Technique d'analyse pour détecter et identifier des molécules d’intérét par mesure
de leur masse, et de caractériser leur structure chimique.
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...et informatiq
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interprétation

identification
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...et informatique scientifique ?

i

Brodicon Stockage — Sauvegarde — Archivage
données Tracabilité des données
Formats de données

Extraction de
données Algorithmes d’alignement / de transformation

Analyses

g Complexité des jeux de données
statistiques

Bases de références, outils de comparaison de spectres et

Identification de visualisation

Interprétation . , . . ,
27 | Comparaison de résultats, intégration de données OMICS

+ Changement d’échelle
des projets scientifiques futurs...
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Missions d’un bioinformaticien en Métabolomique

Montage d’une infrastructure informatique
Service de stockage / sauvegarde « performant » des données

Plateforme de virtualisation

Développement d’outils pour les analyses « métabolomique »
Développement / intégration d’outils de traitement

Création et gestion de workflows d’analyses
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Infrastructure informatique

Objectifs de I'infrastructure ﬁ
“» Disposer d'un service de stockage/sauvegarde fiable et sécurisé,
“» Faciliter la mise a disposition des applications scientifiques aux

utilisateurs finaux.

% Gérer nos données en lien avec aux exigences « assurance qualité ».

k)%

< Disposer d’une struture fonctionnellement et techniquement maitrisé.
<* Penser la meilleure intégration au sein du Sl de centre en s’appuyant
sur les référentiels logiciel et matériel existants.

“» Faciliter I'évolution des infrastructures de stockage/sauvegarde.
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Développement d’outils d’analyses

Objectif-global : identifier les molécules chimiques

<» Passer d’'une masse (précise)...

... a une structure chimique voire a une voie métabolique

List of
Elamental
307,13786 mu
| ’ Composibions .
| o ChemSpids
ws_ |
K:} m. —— =% KEGG HMDB
Window —
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Développement d’outils d’analyses

Exemple d’intégration informatique

< Choix solution(s) selon « cahier des charges » scientifiques
“« Génie logiciel » :
< Choix de langages type C, C++, R, Matlab... pour le « cceur »

“» Encapsulage par des langages de scripts (python, perl)

“* Intégration des outils a notre boite a outils Galaxy

<+ Tests sur des jeux de données réels
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Outils de traitement pour la Métabolomique

Plateforme scientifique web, libre et « open source » - Python
Communauté trés active d’utilisateurs et de développeurs

Mettre a disposition des outils d’analyses (bioinfo, Stats...)
Gestionnaire de workflows, d’historiques

Environnement de partage des donneées, des résultats, des outils
(toolshed), des workflows et des méthodologies d’analyses
Meéthodologies d’intégration des outils

Interface web simple et unifié de mise a disposition d’outils

Accessible aux non bio-informaticiens / non informaticiens
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e bioinformaticien dans une unité de recherche

Un meétier-au service du scientifique

Y «» Métier « isolé » dans une unité de recherche

«* Travail en réseau et en collaboration

“» Missions de développeur, analyste, administrateur...

** Riche, varié et formateur...

“* Interface entre 2 mondes : domaine de recherche (nutrition

humaine) et I'Informatique/Mathématiques
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