
NMRb (A repository for raw NMR data-sets)

PAT (Protein Analysis Toolkit for integrated biocomputing on the web)

@TOME (@utomatic Threading Optimisation Modelling & Evaluation)

A.B.C.I.S. 
(Projet de Recherche 2003 - initialement BioServ)

Atelier de Bio & Chimie Informatique Structurale :
http://abcis.cbs.cnrs.fr

Le Serveur

Comparaison des vitesses
(sec-1) entre un noeud du
cluster et l'équipement 
précédent

Le serveur A.B.C.I.S. rassemble une certain nombre de ressources en
Biologie Structurale. La plupart de ces ressources sont assurées par le
serveur installé au CBS, cependant certaines ressources sont des “meta-
services” exploitant indirectement d'autres serveurs.

Équipement

A pipeline dedicated to predictions of protein structures and protein-ligand
interactions.

This pipeline offers both a fully automated server to run from the sequence to a 
validated protein structure model (@TOME) as well as open suite of softwares for a 
stepwise optimisation of sequence-structure alignment, modelling and evaluation of 
protein structures (TOME).

This server has been successfully evaluated during last CASP5 meeting (see 
PROTEINS, 53, supplement 6, 2003).

décembre 2003 Démarrage du projet - Développements

décembre 2004 Achat du cluster de calcul

Cluster de calcul - total de 20 CPU

9 noeuds Bi-cpu Opteron 248 (2.2GHz)  / 4 Go de Memoire par noeud

1 noeud Maitre Bi-cpu Opteron 246  (2GHz) / 4 Go de Memoire

Réseau Gigabits

Logiciels: Rocks sur RedHat 3.1 (Logiciel OpenSource)

(6400 sec)

Dynamique de 300 ps / 29 residus, 377 Atomes

The development of NMR in structural genomics requires the availability of 
automatic structure determination methods. An initial group gathered and decided it 
would be very helpful to have access to complete data-sets easily on the WEB. We 
believe that this availability will help the development of new NMR analysis methods 
by alllowing complete testing procedures on raw data.

According to the will of the depositors, datasets found here can be either in free 
access or confidential. In case of confidential access, the datasets are distributed 
through a login/password procedure (which should be asked directly to the depositor). 
Naturally, the free access is preferable for the NMR methodologists community.

NMRb offers both dowloadable raw NMR data and spectra information organized in 
a relational data-base. 

PAT (Protein Analysis Toolkit) est un serveur internet dédié à l’analyse des
séquences et structures protéiques. Il propose un accès intégré à une cinquantaine 
d’outils bio-informatiques au travers de formulaires interactifs. Les résultats obtenus 
peuvent être directement réinjectés en entrée d’autres outils afin d’enchaîner des 
analyses complexes. A travers des formulaires interactifs, l’utilisateur peut ainsi 
formuler aisément des requêtes complexes.

Comparativement aux méta-serveurs existants, PAT propose plusieurs avancées 
significatives visant à améliorer l’interactivité, la flexibilité et la complexité des 
analyses possibles : * Des analyseurs syntaxiques spécifiques de chaque outil 
permettent de reconnaître un grand nombre de format de données, d’en extraire les
informations utiles et de les reformatter automatiquement pour les réinjecter en entrée 
de l’outil à exécuter. * Des formulaires contextuels dépendant de la nature des
données à analyser sont automatiquement générés de façon à faciliter 
l’enchaînement des outils.
* Un langage de macros permet l’automatisation et la sauvegarde des processus 
d’analyse complexes. *Un espace de travail spécifique est créé pour chaque session 
et permet la gestion de l’ensemble des résultats obtenus.
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