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Vers des outils de prochaine génération pour explorer et
construire des assemblages moléculaires

Mon équipe vise a explorer des relations moléculaires complexes grace a des approches interactives
de visualisation, de manipulation et d'analyse pour soutenir la génération d'hypotheses et I'exploration
d'ensembles de données complexes. Le cadre UnityMol [1] constitue un outil central pour ces études. Il est
basé sur le moteur de jeu Unity3D. Une premiere ligne de recherche vise a soutenir le contexte 3D, par
exemple par la navigation guidée par le contenu, les vues éclatées et les liens sémantiques entre les objets
moléculaires et leurs données d'analyse [2].

En ce qui concerne la représentation des molécules, nous avons étendu le répertoire d'UnityMol
pour inclure des visualisations spécifiques telles que pour les propriétés électrostatiques [3]. Nous avons
également inclus des simulations interactives qui sont particulierement pertinentes pour guider les taches
de construction de molécules, y compris en enseignement ou via la science participative. Un accent
particulier est mis sur l'intégration de matériel spécialisé tel que de grands écrans haute résolution ou, plus
récemment, des casques de réalité virtuelle montés sur la téte ou des configurations de réalité augmentée.
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