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AVIS DE SOUTENANCE EN VUE DE
L’HABILITATION A DIRIGER DES RECHERCHES

Discipline : Chimie

ACI-SECHE Samia, CRCN CNRS
présentera ses travaux en vue de l’habilitation à diriger des recherches

Le lundi 8 juin 2026 à 14 heures

Lieu : amphithéâtre Charles Sadron, campus CNRS

devant le jury constitué par les personnalités suivantes :

- Dr Antoine TALY, DR CNRS, IBPC Paris					Rapporteur
- Dr Dominique DOUGUET, CR INSERM, Université Côte d’Azur		Rapporteur
- Pr Matthieu MONTES, DR CNRS, Sorbonne Université			Rapporteur
- Dr Adèle LAURENT, DR CNRS, Université de Nantes			Examinatrice
- Pr Catherine ETCHEBEST, Pr Émérite, Université Paris Cité		Examinatrice
- Pr Pascal BONNET, Pr, Université d’Orléans				Examinateur

Résumé :

LA DYNAMIQUE AU CŒUR DES ÉCHANGES MOLÉCULAIRES : DES INTERACTIONS À LA CINÉTIQUE DE LIAISON

Les programmes de conception de candidats médicaments s’orientent majoritairement vers l’optimisation de l’affinité d’un composé pour sa cible comme critère efficace du potentiel du candidat. Cependant, l’affinité d’un composé évaluée in vitro n’est pas en mesure de refléter son efficacité dans des modèles animaux ou humains. Les paramètres cinétiques d’association doivent donc être également considérés dans les phases précoces du processus de découverte d’un candidat médicament.
Nos travaux de recherche se sont se sont plus particulièrement focalisées sur la prédiction in silico du temps de résidence (residence time, RT) des composés qui traduit le temps d’occupation de la cible, représentant ainsi un bon indicateur de l’efficacité d’un candidat-médicament. Deux nouveaux protocoles ont été développés, qui utilisent des simulations de dynamique moléculaire (molecular dynamics, MD) biaisées pour prédire les valeurs de RT de molécules inhibitrices de protéines kinases. Cependant, ces protocoles doivent être améliorés pour pouvoir être largement appliqués sur une grande variété de systèmes. L’essor des méthodes de Deep-Learning (DL) ces dernières années, associé à l’augmentation de la puissance de calcul, permet d’envisager l’utilisation de méthodes de DL comme une alternative efficace, adaptée à l’obtention de modèles interprétables à partir de la masse des données issues des simulations de MD.
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