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Introduction & problématique
O Souffrance cognitive : La recherche pré-IA

Tu penses
donc je suis
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Introduction & problématique
0 De |'Innovation Pédagogique a |'Impact Sanitaire (Découverte Thérapeutique)
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Introduction et problématique
0 Développement de nouveaux médicaments
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Introduction & problématique
IA - Découverte de médicaments (in silico)
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Méthodologie

EI Combmalson de la LBDD et la SBDD :
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Méthodologie

O Propriétés pharmacocinétiques d'un médicament :
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Résultats & Discussion

Collecte/division de I'ensemble de données

24 experimental derivatives (pICs,=-log ICs,)

< Dataset >

Training Set Test Set

k-means clustering algorithm
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Résultats & Discussion
Modeles basés sur I'apprentissage automatique / Profond

Alignement des molécules - PLS

Validation du modele CoMSIA / SEA
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Figure 1. Alignment of compounds, PLS and ANN for Comparative Molecular Similarity Index Analysis (CoMSIA) Models
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Résultats & Discussion

Domaine d'applicabilité utilisant “Open Genetic Algorithm Toolbox”

William plot - train samples in black, test samples in red
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Figure.2: William’s plot the COMSIA (SEA) model (h*= 0.750)
13

Colloque international #ComoresTice 4/16 et 17 octobre 2026/Université Sorbonne



— Résultats & Discussion —
Prédiction de champs a l'aide d'un algorithme d'isocontours :

(b): Steric S Y (+) (a): Electrostatic (-)

Figure 3. Contour maps of CoMSIA analysis of the most active molecule
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Résultats & Discussion

Prédiction de nouveaux candidats médicaments
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Figure 4. Chemical structures of novel designed molecules and their best pIC50 values
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Résultats & Discussion

Prédiction d'interactions par des algorithmes d'amarrage moléculaire

Step 1 : Identification of active site

Proteine and
Ligands
preparation

Step 2 : Docking validation

Figure 5. 3D interactions of Comp|ex Figure 6. Re-dOCking results With RMSD=0.26
3S7S- exemestane (co-ligand) A°(co- ligand =green and docked ligand=red)

Step 3 : Docking of the most and least active molecules
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Figure 7. 2D interactions of most active molecule (a) and least active (b) molecule with aromatase enzyme.
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— Résultats & Discussion
Valldatlon des interactions de nouveaux candidats-médicaments

3D interactions of best candidate (Ligand 5) - Aromatase
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Figure 8. 2D / 3D interactions of the new designed drug-candidate compared with the most active molecule and the reference drug
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Résultats & Discussion
Stabilité via des algorithmes de dynamique moléculaire (stochastiques)

lolw | —— oy ‘0’ @ |

s s
_ RMSF: Ligand5 - Aromatase
P
2 7N\ =I=
27N A6 154.2,()j\k1/mol
] \ / \
\ I \
1 \ (]
°|' 10w 260 I 300 | 460
J R eddue Numb ¢
- i
! ) j ' I
. ] ] i
RMSF: Exémiastane - Aromatase

1 |
AG =-132.023 k.ymol
\

Figure 9. RMSD (A, A*) , RMSF (B, B*) and the aligned structures of Ligand5-3S7S during molecular dynamic simulation; red 0 ns,
white 50 ns, blue 100 ns (C) (* : Exémestane)
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NTIC pilotés par IA
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