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Enrichir Galaxy d'analyses pour la métabolomique
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INTRODUCTION
Le projet FLAME (Factory and Libraries for Automatic Metabolomic Exploration) a Dans le projet FLAME, notre approche a été conduite suivant deux angles distincts :
pour objectif de proposer a la communaute scientifique internationale un outil bioinfor-  _, celui de I'utilisateur sans connaissance en informatique, qui souhaite traiter ses don-
matique rapide et efficace, disponible via une interface web pour I'annotation expertisée nées brutes de métabolomique ;

et a haut débit des empreintes métabolomiques. Apres une phase de validation, nous
avons selectionne la plateforme web scientifiqgue Galaxy avec I'ambition de I'enrichir
d’outils dediés au traitement de données metabolomiques.

= celui d’'une personne voulant contribuer a I'amélioration de cette plateforme par le de-
veloppement de nouveaux outils et par son optimisation fonctionnelle.

MATERIEL ET METHODES

A. La Plateforme GALAXY B. Les « workflows »

Galaxy est une plateforme web scientifique entierement libre et gratuite mettant a disposi-
tion des outils et des chaines de traitement de données principalement dedies a la geno-
mique. Le projet source est disponible a I'adresse : http.//galaxyproject.org.

Une des fonctionnalités majeures de la plateforme Galaxy est de pouvoir enchainer
une multitude d'outils, pré parametrés, de maniere a construire des « workflows ».
L'objectif de la construction d'un workflow par un expert est double : celui de corres-

La prise en main de la plateforme, a travers ses interfaces, ne nécessite aucune connais- pondre a une strategie d'analyses puis de le diffuser a d'autres utilisateurs moins confir-
sance en informatique et son caractére modulaire permet son adaptation a notre propre mes. Cette etape de construction est menee de maniere graphique (cf : Figure 2)
domaine : la metabolomique.
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Les fonctionnalités principales de la plateforme Galaxy sont :
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Figure 02 : Principe de construction d’un workflow via l'interface de Galaxy.

C. Spécifications du projet F.L.A.M.E.

Les réalisations effectuées a travers le projet FLAME ciblent :

— des contributeurs issus de la communauté métabolomique avec : = les utilisateurs sans connaissance en informatique avec :
¢ L'integration d'outils existants ; ¢ leur formation a l'utilisation de Galaxy ;
¢ Le développement de nouveaux outils dédies aux etudes metabolomiques ; ¢ I'apport d'outils et de workflows « clé en main » ;
¢ Le partage de bonnes pratiques (procedures de mises a jour, galaxyfication). e I'amélioration de I'ergonomie des interfaces.

RESULTATS

Intégration et développement d’outils

Localement, une dizaine d’outils ont été developpes et/ou intégrées dans I'environnement Galaxy.

PREPROCESSING Extractions des signaux par XCMS

L'aspect fedérateur de galaxy a permis d’établir de solides collaborations avec les précurseurs de l'utilisation de Galaxy Correction de I'effet batch
en Métabolomique : la plateforme bioinformatique ABIMS de Roscoff, membre de l'institut Francais de Bioinformatique
(IFB) et avec les équipes de l'infrastructure nationale de métabolomique MetaboHUB. De ce travail collaboratif, résultent ACP, filtres (pools, p-values, ...)
la création d’'une instance de la plateforme Galaxy dédiée a la Métabolomique contenant pres d’'une vingtaine d’outils.
Anova, Clustering Hiérarchique, OPLS
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Figure 03 : Etapes de traitement des données en métabolomique disponible dans Galaxy.
Formations et Reseaux

Montage de formations internes et d’'ateliers nationaux sur Pinitiation a Galaxy dans un Contribution a ’ergonomie
contexte « métabolomique ».

Participation a des ateliers d’intégration d’outils sous Galaxy. Design des interfaces web des outils (choix des parametres et ecritures d’aides)
Participation a linitiative « IFB - GT Galaxy France » : groupe de travail national chargé Etablissement et partage d'un vocabulaire controle entre les outils et dans la
de fédérer l'activité francaise autour de Galaxy. communaute.

CONCLUSION

. . . , . . . . . . . . . S to di |
La premiere phase du projet a permis d’établir de solides liens avec plusieurs acteurs et animateurs de la communauté métabolomique. L'équipe du projet FLAME élarﬂ,ﬁ Elfcover

participe aujourd’hui activement au developpement et a la réalisation de la premiere instance Galaxy, collaborative, pour la métabolomique : 'Frﬁ
http://worflowdmetabolomics.org

Cet environnement met a disposition des laboratoires de production et de traitement de données une boite a outils aujourd’hui complete ainsi que des enchaine-
ments pre-parametres et optimisés.

La porte est ouverte a de nouvelles collaborations pour le développement et I'intégration d’outils ainsi qu'a vos suggestions sur le design de « workflows ».
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