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Problématique scientifique à l’ICOA

Générer des molécules compatibles au 
sein d’un site biologique quelconque à 
partir de  fragments de molécules 
repositionnés.
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Mon environnement de travail

Ubuntu 22.04

+ Python 3.9

+ Jupyterlab

+ neo4j
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Problématique de parallélisation sur cluster

Cascimodot

slurm

Chemoinformatique : ex :génération de molécules
=> besoin de réalisation une parallélisation de 
données
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Analyse des projets existants

De nombreux projets dédiés à ce sujet 
existent, mais
-Ne permettent pas forcément de gérer ma 
problématique,
-Peuvent être difficiles à mettre en oeuvre.

Finalement, en faisant un effort de 
programmation, j’ai pu faire ce que je voulais !
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Description d’un exemple simple de calcul sur 
Cascimodot 

Soit une liste de 1 145 molécules sous forme de 
SMILES :

Je veux obtenir une liste de molécules 3D en 
appliquant la fonction  get_mol_3D_from_smile : 
pour cela, on définit la fonction suivante :
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Description d’un exemple simple de calcul sur 
Cascimodot 
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Description d’un exemple simple de calcul sur 
Cascimodot 
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1-Mise à jour des modules

2-Suppression de répertoires et de jobs sur le cluster.

3-Création d’un répertoire globale

4-Copie du répertoire global sur le cluster

5-Lancement du fichier bash principal et attente de la fin des calculs

6-Rapitriement des résultats en local

Présentation des différentes étapes permettant de 
lancer un calcul. 
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Etape principale : Création d’un répertoire global

Tous les fichiers nécessaires au 
calcul sont rassemblés dans un 
répertoire global.

Après transfert sur le cluster, il suffit 
de lancer le fichier bash principal et 
d’attendre. 

Fichiers
Pickle 

dir_global

Fichiers 
bash

Fichiers 
sbatch

Programme 
python

Fichier txt 
avec la liste 
des indices 

à traiter

Fichier 
bash

principal
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Conditions nécessaires pour que ça marche 

Avoir un compte sur le cluster

Avoir supprimé la demande de mot de passe lié à ssh.
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Description d’un exemple un peu plus compliqué 

Soit une liste, Lmol, de 14 534 
molécules (objets rdkit) générées au 
sein d’une cavité. Je veux les minimiser 
au sein de cette même cavité à l’aide de 
l’outil SMINA.

La conversion des objets rdkit en 
fichiers sdf attendus par SMINA prend 
un peu de temps, on souhaite donc la 
faire sur le cluster. De plus,  des objets 
rdkit sont attendus en retour.
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Description d’un exemple un peu plus compliqué de 
calcul sur Cascimodot
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Description d’un exemple un peu plus compliqué de 
calcul sur Cascimodot

Toute les molécules étaient bien 
minimisées! 



Slide 15

Conclusion

● En appliquant cette méthodologie, tout le monde peut lancer des 
calculs « simples »  de parallélisation des données en python sur 
Cascimodot ou autre cluster utilisant slurm

● Nécessite un effort de programmation en écrivant des scripts python 
sous forme de string.

● Actuellement, les fonctions ne peuvent pas être définies dans un 
module : Il faut le faire dans le notebook.

● Toute personne connaissant les décorateurs en python peut contribuer 
à l’amélioration du code.
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Précisions sur le code
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