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Une chimiothèque locale est issue d’un ou plusieurs laboratoires académiques. Ses molécules sont intégrées dans la
Chimiothèque Nationale du CNRS (CN), qui fait partie de l’infrastructure de recherche ChemBioFrance (CBF).

Définition : qu’est ce qu’une chimiothèque locale?

• Chimiothèque : collection de molécules (organiques, de synthèses ou naturelles) sélectionnées selon différents
critères (structures, descripteurs physico-chimiques…) et sous un format directement utilisable pour le criblage
biologique (plaques 96, 384 puits).

Collection associée à une base de donnée informatique, permettant sa gestion et son annotation.
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Permet de bénéficier d’un réseau scientifique important : opportunités de criblage et montage de projet, Journées 
CBF et ateliers, support technique…



Structuration : La chimiothèque de l’ICBMS

• Crée en 2001, comportant actuellement plus de 4000 composés originaux issus des
laboratoires lyonnais (ICBMS et faculté de pharmacie)

Effectif: 1 IE et 1 TCN en synthèse chimique
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Principaux atouts :

• Grande diversité structurale liée à la variété des thématiques étudiées, large collection
de phytomolécules et analogues (600 composés)

• Présence d’une plateforme de synthèse dans la chimiothèque :
Mobilisée pour le suivi post-criblage et la valorisation des touches (resynthèse, optimisation
et conception d’analogues, production à plus grande échelle).

Egalement: synthèse à façon de molécules non-commerciales pour tous types d’applications
(inhibiteurs et sondes pour la chémobiologie, biomolécules, matériaux…)

Prestations proposées visibles sur le site du laboratoire : https://www.icbms.fr/

https://www.icbms.fr/


Qualité et standardisation des procédures à la CN

• Sur la base des documents mis en place par la Chimiothèque Nationale : 

- Manuel du chimiothécaire1 : le document de référence, avec la formation des nouveaux chimiothécaires

- Notes et procédures techniques validées par la CN

41 R. Alves de Sousa, S. Amand, C. Bailly, C. Beauvineau, B. Didier, P. Jauffret, A. Lesnard, M. Litaudon, F. Massicot, L. Robin, K. Tran; Manuel du chimiothécaire, version 3.0

- Discussion: lors des Journées annuelles ChemBioFrance et ateliers d’automne des chimiothécaires



Qualité et standardisation des procédures à la CN : pourquoi faire?

• Dans le cadre des projets de criblage, pouvoir répondre aux questions « ou? quoi? comment? pour qui? »
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Cas particulier : certification pour un centre de stockage et de distribution (chimiothèque du 
LIT, Strasbourg), NF X50-900 « Exigences pour les plateformes technologiques de recherche 
en sciences du vivant ».

ou? quoi? comment? pour qui?

• Assurer des pratiques de base homogènes tout en laissant une certaine autonomie aux chimiothécaires dans la 
gestion de leur collection locale



Organisation des collections : conditionnement et stockage

• Récupération et sélection des molécules auprès des chimistes : 

nouveaux composés (au fil de l’eau) et patrimoine historique

61 J. B. Baell, G. A. Holloway . J. Med. Chem. 2010, 53, 2719–2740; J.B. Baell, J. WM. Nissink. ACS Chem. Biol. 2018 13, 36-44  

• puis critères propres à chaque chimiothèque. A Lyon :

- Filtres de diversité et complexité structurale > élargir l’espace chimique disponible
- Certains motifs structuraux pouvant générer des faux positifs (PAINs)1 : azoïques, rhodanines, dicyanoalcènes…

• Tri selon les critères de base requis par la CN :

- Quantité minimale disponible : ≥ 5 mg

- Status de PI : non exploités au moment de la collecte

- Stabilité chimique : éliminer ce qui risque de se décomposer en milieu DMSO/aqueux

- Pureté : ≥80% (vérification RMN, LCMS… si besoin)



Organisation des collections : conditionnement et stockage

• Composés purs (solides, huiles) conservés dans des boites de stockage (tubes verre, stockés à -30°C) au niveau local
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Pesée, dilution DMSO en 
boites mères et stockage

Distribution en plaques 96 
puits prêtes à cribler

- Préparation des solutions    
- Conservation de la CN

Chimiothèque Nationale - ChemBioFranceChimiothèque Locale
Collaborations internes

Copie de la CN, CNE Cherry Picking Confirmation de hits



Organisation des collections : Base de données

• Gestion de la chimiothèque via un logiciel de base de données : 

Identité de chaque composé : identifiant local et national, structure, origine, chimiste et reférence cahier de labo…

Informations techniques diverses : quantités en vrac, aspect, données physico-chimiques, références de publication…

Données biologiques issues des criblages : annotées pour certaines collections seulement
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• Solutions logiciels :

Historiquement, la suite MDL Isis/Base est utilisé. Logiciel performant et 
complet mais plus supporté : 
obsolescence sur les systèmes informatiques actuels!

Progressivement remplacé par LgChimio, logiciel de gestion de chimiothèque d’origine 
académique (développé par Laurent Robin, ICOA - Orléans)

Fonctionnement : un administrateur (chimiothécaire) et des utilisateurs (chimistes) qui 
entrent leurs composés en se connectant sur la base via un serveur local



1 F. Ruggiu, G. Marcou, D. Horvath, A. Varnek, E. Grand, F. Massicot; Recommandations pour la normalisation des structures de la Chimiothèque Nationale

Organisation des collections : Base de données

Recommandation pour la représentation des structures dans les bases de données : 

Le livre blanc de la CN1, réalisé par des chémoinformaticiens avec l’aide de chimiothécaires
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Objectif : standardiser la façon de décrire les molécules, pour faciliter les activités de criblage 
virtuel et éviter les erreurs potentielles (ambiguïté, perte d’information)



Interactions avec les cribleurs : aspects juridiques

• Avant les criblages : 

Passe soit par la ChemBioFrance (Collection essentielle CNE, criblage total, demandes de solutions) soit par la 
chimiothèque locale si collaboration interne.

Dans tous les cas, mise en place d’un MTA entre chimistes et biologistes
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• Suite au criblage : 

Lors des demandes de produits vrac (poudres), le chimiothécaire envoie un 
échantillon des hits accompagnés de la lettre d’intention standardisée par la CN  :

- Récapitule la demande
- Liste des composés envoyés et données associées (quantité, propriétés, autres 
activités biologiques connues)

Reprécise les conditions de la collaboration : 
- Envoi des résultats dans les 30 jours après expiration du MTA
- Droit de première collaboration et copropriété des résultats
- Si publication, contacter le chimiothécaire pour associer les chimistes concernés



Interactions avec les cribleurs : envois d’échantillons

• Lors des envois de produits : nécessité de respecter la règlementation relative au 
transport de marchandises dangereuses (TMD):

Les produits chimiques expérimentaux sont classés 6.1, « matières toxiques » 
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-respect de la réglementation 
-meilleure maitrise des flux d’échantillons entre les laboratoires
-simple à mettre en œuvre pour les envois de petites quantités 
(<1g: exemption de certaines règles en terme d’emballage et de marquage)

• Depuis 2014, formation des chimiothécaires par l’unité de logistique du CNRS afin 
d’avoir une habilitation TMD : 

Historiquement, envois de composés chimiques ou biologiques par La Poste : 
interdit pour les matières dangereuses!
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