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== Molecular Motion Alaorithms I

- Des methodes issues de la robotique

* Exploration stochastique de I'espace des
conformations

* Un robot manipulateur : 6 degrés de liberté
* Appliguées a I'eétude des proteines/peptides
* Un peptide : des centaines de degres de liberté
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— Les protéines sont des chaines articulées
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— Diffusion des applications I

- Premier essal : Open Source
* Un site web informatif
* Mise a disposition du logiciel sous forme classique
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Diffusion, premier essal

e 0O ,u"x Downloads | Psf-Amc » -;_'Ik+

I:@:l @ projects.laas.fr/Psf-Amc/node/3 | 'Q_ Rechercher B 4+ & d Q- =

Documentation Downloads External links

Downloads User login

Software Username:

Psf library 1.3

Psf-Amc library 1.3

Psf=-Amc library 2.1

Psf-Amc library 2.3

T3D library re——
Sample data files

A PDB sample file
Corresponding Amc sample file
Another PDB sample file
Corresponding Amc sample file

Password:

Request new password
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— Diffusion des applications I

- Open Source
* Ratée ! Les biologistes ne suivent pas
* Culture metier : peu de déeveloppeurs

- Deuxieme essal : serveur applicatif
* Installé et publié en 2013
+ Numeéro spécial de la Revue NAR (Nucleic Acids Research)

* Une application : MoMALIgPath
= Chemin de sortie d’un ligand
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— Diffusion, deuxieme essal
Jeoo - MoMA-Ligpath = R 2

@) @ moma.laas.fr/php/newjob.php b (< ] (B~ Google OQ @
VI@VIA - LigPath Ps

4
-
>

il

New job

WELCOME JUAN

Simple mode Advanced mode

Logout

Change your account information
This form allows you to submit a job by uploading a .pdb file. This simple usage
mode is sufficient in most cases. However, if you want to upload your own

Home .amc file, or to edit more parameters, please use advanced mode.

If this is your first time using MoMA-LigPath, we suggest you go first to the

Demo page, which provides step-by-step explanations for submitting a job with

Start a new job the following sample file.

My jobs
Description
Demo
Job name
Help
PDB file
References
Upload your .pdb file Parcourir... |
Contact us
Parameters
% of van der Waals radii 75
Number of paths (max 20) 1

Submit
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‘Architecture et techniques utilisées

Serveur Web Serveur Calcul

- Serveur Apache - Logiciels MoMA
- PHP - Shellscripts :

- JavaScript Création des jobs
- HTML Gestion de la file

Http, mail - CSS Mise en forme (tar.gz)
fichiers PDB - Shellscripts
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== MoMA-Web 2 |

* Nouvelle version en gestation
»* Multi-applications
* LoopSampler
* IDPSampler
»* Technigues actuelles (a la mode?)
* Django ? Node.js ? pour I'interface
 Méme architecture globale
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== MoMA

Thats add fouks
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