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DEFINITION

La donnée de la recherche est un élément clé dans le processus
de production de connaissances scientifiques. Elle peut étre
définie comme toute information collectée, créée ou utilisée
pour soutenir une recherche spécifique.

Les données de recherche peuvent prendre différentes formes,
telles que des enregistrements audio, des images, des vidéos,
des bases de données, des questionnaires, des notes de terrain,
etc.




IMPORTANCE DE LA GESTION DES

DONNEES DE RECHERCHE

La gestion efficace des données de recherche est essentielle
pour garantir I'intégrité et la qualité des résultats de recherche.
Cela implique de conserver les données de maniére organisée,
sécurisée et accessible a long terme.

Une bonne gestion des données de recherche peut également
faciliter la collaboration entre chercheurs, permettre la
réutilisation des données pour d'autres recherches, et assurer la
conformité aux exigences des organismes de financement et des
revues scientifiques.




IMPORTANCE DE LA GESTION DES

DONNEES DE RECHERCHE

La gestion des données de recherche peut étre complexe en
raison de la diversité des types de données et des méthodes de
collecte, ainsi que des exigences de confidentialité et de
sécurité.

De plus, il peut y avoir des défis liés au partage et a la
réutilisation des données, tels que la propriété intellectuelle, la
citation appropriée et la protection de la vie privée.




TYPOLOGIE DES DONNEES DE LA

RECHERCHE

Données ayant en général été publiées,
données triées et agrégées

Données de Ex : corpus textuels

référence

Capture en temps réel,
non reproductibles
Ex : mesure sismique

Issues d'un traitement, d’'une sélection,
etc. de données brutes

Données Arivrd " "
[BLGWELRNCEIIEERI  Ex : statistiques de populations

d'observation

Selon leur méthode
d’obtention

Créées en laboratoire, le Générées par des modéles informatiques.
plus souvent reproductibles Donnéss. Donnéesids Projections
Ex : tests en psychologie d'expérimentation simulation Ex : modélisation de I'économie

La typologie des données de recherche selon leur méthode d'obtention peut
étre classifiée en différentes catégories, chacune correspondant a un type
de collecte ou de génération des données.
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DIFFUSION DES DONNEES DE LA
RECHERCHE

La diffusion des données de la recherche est une étape clé pour maximiser
I'impact et la visibilité des résultats de la recherche. Les chercheurs peuvent
diffuser leurs données de recherche en les publiant dans des revues scien-
tifiques (data paper) et/ou en les déposant dans des dépdts de données en
libre acces.




DIFFUSION DES DONNEES DE LA

RECHERCHE

F . PlIA. Ul &R
indable ccessible nteroperable eusable

Faciliter la découverte des données par les humains et les systéemes infor-
matiques. Pour cela, les (méta)données doivent disposer d'un identifiant
unique et pérenne (DOI), et étre enregistrées ou indexées dans un dispositif
permettant leur recherche.




DIFFUSION DES DONNEES DE LA

RECHERCHE

x
F PlA. Yl s]R
indable ccessible nteroperable eusable

Stocker durablement les données et les métadonnées et faciliter leur acces
et/ou leur téléchargement, en spécifiant les conditions d’accés (accés ouvert
ou restreint) et d'utilisation (licence).




DIFFUSION DES DONNEES DE LA

RECHERCHE

F_PlIA. Ul &R
indable ccessible nteroperable eusable

Les données et leurs métadonnées doivent &tre formatées et structurées
(CSV, JSON, XML,...) de maniére a pouvoir &tre lues, interprétées et
utilisées facilement par différents systémes et applications, sans nécessiter

de conversion complexe.




DIFFUSION DES DONNEES DE LA
RECHERCHE

o
F_PlIA. Ul #|R
indable ccessible nteroperable eusable

La réutilisation (libre, conditionnelle ou payante) doit étre facilitée
par |'utilisation de standards communs, grace a des bases de données
rassemblant des données claires, vérifiées et bien décrites, directement
(ré)utilisables pour de futures recherches ou d'autres finalités (enseigne-
ment, innovation, reproduction/transparence de la science).




CYCLODEXTRINES, KEZAKO ?

Les cyclodextrines (CD) sont des molécules en forme d’anneau constituées
de glucoses liés de maniere cyclique. Elles appartiennent a une classe de
composés appelés oligosaccharides et sont principalement constituées de 6,
7 ou 8 unités de glucose.




LES CD DES MOLECULES AMPHIPHILES

Leur structure présente une cavité interne hydrophobe (apolaire) et une
surface externe hydrophile (polaire). Cette con guration permet aux cy-
clodextrines de capturer d'autres molécules dans leur cavité, un phénoméne

appelé "complexation"”.




LES CD DES MOLECULES AMPHIPHILES

Cette capacité de complexation est utilisée pour améliorer la solubilité de

composés organiques insolubles, en particulier dans les domaines pharma
ceutique, alimentaire et cosmétique. Par exemple, les cyclodextrines sont
utilisées pour encapsuler des médicaments a n d'en améliorer la biodisponi-
bilité.




LES CD DES MOLECULES AMPHIPHILES

L'énergie libre de complexation est essentielle pour évaluer l'interaction hote-
invité et déterminer par exemple I'adéquation d'un complexe médicament-
CDs pour la formulation.

Sa détermination expérimentale est souvent chronophage.

Les simulations moléculaires o rent une alternative, mais sont
limitées par la capacité de calcul.

L'utilisation de I'lA o re des perspectives prometteuses, mais son
e cacité repose sur la disponibilité de données ables et bien
structurées. 9




EXTRACTION DES DONNEES

Les données proviennent de di érents articles/sources publiés entre
1963 et 2021. Elles sont sous forme de tableau :
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EXTRACTION DES DONNEES

Les données proviennent de di érents articles/sources publiés entre
1963 et 2021. Elles sont sous forme de texte :
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EXTRACTION DES DONNEES

Les données proviennent de di érents articles/sources publiés entre
1963 et 2021. Elles sont sous forme de gure :
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EXTRACTION DES DONNEES

Pour les textes, nous avons utilisé des outils avancés de
traitement du langage naturel (NLP) : SCIBERT.

Pour les tableaux, nous avons eu recours a la librairie Camelot.
Pour les gures, nous avons employé des techniques de
reconnaissance d'image telles que 'OCR (Reconnaissance
Optique de Caractéres) avec Tesseract, ainsi que des méthodes
de segmentation d'image pour identi er et extraire les Iégendes
et les annotations.
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EXTRACTION DES DONNEES

Les données brutes ont ensuite été enrichies avec des descripteurs physicc
chimiques pour permettre une analyse plus poussée et une utilisation dans
des modéles de machine learning (ML).
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VALIDATION DES DONNEES

Les valeurs extraites présentant des écarts signi catifs par rapport
aux autres données ont été exclues de I'ensemble de données. Par
exemple, pour la molécule indole moléculeG = -44,3 + 0,3

kJ/mol (J. Chem. Soc. Perkin Trans., 2 (1973), pp. 2081-2085), ce
qui est considérée comme valeur aberrante par rapport aux
molécules présentant des caractéristiques physico-chimiques
similaires.
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PUBLICATION DES DONNEES

Un total de 3459 données a été collecté pour divers types de cyclodextrines.
L'ensemble de données, comprenant les données brutes et enrichies, ¢
été publié sous la licence "Open Database License v1.0". Les chiers
de scripts associés ont été di usésous la licence "BSD 3-Clause New
License".

1. Curated Dataset of Association Constants Between a Cyclodextrin and a Guest for Machine Learning. DOI:
10.5281/zenodo.7575539

2. Curated Dataset of Association Constants Between a Cyclodextrin and a Guest for Machine Learning: Raw Data
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and Generation Script. DOI: 10.5281/zenodo.7575579




PUBLICATION DES DONNEES

La procédure détaillée de collecte et de traitement des données a également
été publiée dans un "data paper". 15




REPRESENTATION SMILES

En ML, les formules brutes et noms chimiques sont insu sants.
lls ne décrivent pas la structure compléte ni les liaisons
atomiques.

La notation SMILES rend les molécules exploitables pour les
algorithmes de ML.

Les empreintes moléculaires ( ngerprints) transforment cette
notation linéaire en un vecteur binaire ou en une série de bits
(0 et 1). Exemple de l'acide acétylsalicylique (aspirine) :

CC(=0)0C1=CC=CC=C1C(=0)O 16




LIMITES DES SMILES POUR LES ISOMERES

La notation SMILES standard ne capture pas ces di érences

spatiales. Cette limite complique la précision des modeéles en
ML nécessitant la stéréochimie.

Les isomeéres partagent la méme formule brute, mais di érent

par leur arrangement spatial. Les stéréoisomeres, comme le
butan-2-ol (2R et 2S), ont des con gurations distinctes.

Représentations du butan-2-ol et ses stéréoisomeres.
17




LIMITES DES SMILES POUR LES ISOMERES

De maniere analogue au traitement du langage naturel (NLP), les
molécules sont considérées comme des phrases et leurs
sous-structures comme des mots :

Les chaines SMILES sont divisées en fragments plus petits,
chaque fragment étant composé de plusieurs caracteres, ce qui
permet de capturer les sous-structures moléculaires.

Création de fragments pour le (2R)-butan-2-ol
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