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Présentation de la structure

18 plateformes de recherche et 11 familles technologiques

OCamPUS
Montpellier

UAR CNRS, INSERM, UM

N » BI0INFORMATIQUE
Y m & RIOSTATISTIQUES

M¥% METABOLOMIQUE & D ___ﬂ_____,_z

e T i N o W i

FI'W ANALYSE DU METABOLISME 4

b
@ EXPRESSION PROTEINES - Fé

p PROTEOMIQUE m

PHARMACOLOGIE O‘m
& CRIBLAGE W& =/

02-03/02/2023 — Atelier IBiSA PGD #2



Présentation de la structure

Structuration régionale des capacités technologiques de I'analyse protéomique
* 4 sites a Montpellier
* 27 ingénieurs et chercheurs (~ 20 ETP)
* Moyenne de 130 projets traités sur les 3 dernieres années

* Acquisitions et analyses des données réalisées par le personnel plateforme

Plateforme de Protéomigue Plateforme de Spectrométrie  Plateforme de Protéomique = Plateforme de Protéomique
Fonctionnelle (IGF) de Masse protéomique Identification et Interactions Clinique (IRMB)
(IPSIM) Moléculaires (IRCM)

INRAS

ISO 9001 : 2015 depuis 2009

Recherche, expertise et prestations en protéomique
dans les domaines de la biologie et de la santé

@ IBiSA

depuis 2009

F? CERTIFIED
o
(Ue]
:[ze]

* Intégration de PROFI-PA (oct. 2022) Piateformes Associées a l'nfrastructure nationale en protéomique
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Présentation de la structure
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Présentation de la structure

Porfolio technique tres large

4 )
Analyse d’interactions
) AP-MS, SPR ("

\

[Protéomique guantitative a
large échelle et ciblée

Label-free, SILAC, TMT
MRM, PRM

Modifications post-
traductionnelles

Phosphorylations, sumoylations,
ubiquitinations...
J

\_

Analyses cliniques Bioinformatique-statistiques

Spectrométrie de masse

Analyses statistiques des données,
réseaux de protéines

\ _/

\ Y,
f “ / \ r )
(dosage ARN), immuno-dosages 4 N

\ _/

Analyses structurales
Top-down, HDX
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Gestion des données (de protéomique)

Gestion des données
* Projet, échantillon, analyse et résultats

* CRréunions, mails échangés, fiches échantillons, factures,
.raw, .dat, .msf, etc.

Collaborateurs

Protocoles standards et version utilisée pour les analyses

Gestion des communications liées aux projets
Génération de rapports

Gestion du matériel

* Machines (révision, maintenance, étalonnage, contact fournisseur, version du

logiciel, anomalies)

* Parc informatique (ordinateurs, logiciels, versions installées)
Gestion des stocks et des commandes

Planification
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Gestion des données (de protéomique)

Gestion des données \—b Cahier des charges
* Projet, échantillon, analyse et résultats * Centraliser les informations via un outil unique
* CRréunions, mails échangés, fiches échantillons, factures, * Partager I'information au sein de la plateforme
.raw, .dat, .msf, etc. * Harmoniser la saisie et la présentation des données
* Collaborateurs * Permettre une exhaustivité et une non-redondance des
* Protocoles standards et version utilisée pour les analyses données

Gestion des communications liées aux projets Faciliter les activités support par I'édition de rapports

Génération de rapports Considérations pratiques

* Evolution constante des outils d'analyse (pas de chaine de traitement /
pas d'intégration des données MS dans le LIMS)

Gestion du matériel

* Machines (révision, maintenance, étalonnage, contact fournisseur, version du * Non- redondance de stockage

logiciel, anomalies)

. . : , N S * Non- redondance de saisie
Parc mformathue (ordinateurs, logiciels, versions installées)

* Sécurité : restriction d'acces par projet
Gestion des stocks et des commandes _/

-> Mes missions !

« Maintenir et faire évoluer les outils bioinformatiques pour
I'analyse de données de protéomique
e Maintenir et moderniser le systeme d'information

Planification
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Gestion des données (de protéomique)

Gestion de projet (qualité)
* Suivi et planification des projets
* Acces

* Conservation/Destruction (suppression des données
2 ans apres la cléture du projet)

=

Projets sur
plusieurs années

Y
@Cléturé

v . £7% REDMINE

FileMaker 2010

Changement de logiciel et évolution réguliére de la
politique de gestion des données
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Gestion des données (de protéomique)

Gestion de projet (qualité) Réorganisation des données
* Suivi et planification des projets * Distinguo entre les données R&E / support
* Accés e
* Conservation/Destruction (suppression des données ”?;@;;’”E““““
2 ans apreés la cléture du projet) R -

—| NeficheEtapel_NomEtapel
NomExtrait_1
Eté 2010 ~3 mOIS Acquisitions
Analyses

= [C5) DOMMEES_CLIEMTS
= |5 Mom du laborataire collaborateur
= 15 Mom du Chef d'équipe
= 5 Mom du porteur de projet
= |3) Identifiant_Projet
= |[C5) Référence Extrait _
|- Date d'injection ou d'analyse g

% : Analyses
Resultats
g Cloturé ﬂ%g”’“ .

DateAnalysel_Nomlogiciel
DateAnalyse2_NomLogiciel

Aesultats

— ) Nom_Extrait 2

NomGroupeExtraits GE

Projets sur
plusieurs années

DateAnalysel_NomLogiciel

DateAnalyse2_NomLogiciel

Y - rureomine o

FileMaker 2010 Convention d’identification du matériel biologique et des

Changement de logiciel et évolution réguliére de la etapes exPer'mentales
politique de gestion des données « ACRONYME_date
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Gestion des données (de protéomique)

Gestion du matériel (qualité)

* Suivi des instruments (révision, maintenance, anomalies, etc.)

et informatique (logiciels et versions installées)

&% REDMINE

MATERIEL
Balance
Consommables
HPLC
Hyaiéne et sécurité
LTC Orbitrap
Maldi
NanolLC
Pipette
Robot Tecan

Speed-vac

Gestion des données « matériel » (contréle qualité)

* Evolution de la politique de gestion des données (+210/-2

To chaque année, conservé n-2)

02-03/02/2023 - Atelier IBISA

MATERIEL &

Biochimie
Speed-vac g

HPLC &
HPLC Preparative g
NanolLC S

Métrologie S
Balance &
Pipette &

Périphérique S
Générateur d'azote g
Onduleur g

Spectrométre de masse g
Exploris 480 &
Q-Exactive HF &
Q-Exactive HF-X &
SYNAPTG2-5i HDMS &,

Mom

o7

% % % 3
=

EXPLORIS 430 » Test » Test EXPLORIS 480 2022

s

D nohup.tar.bz2_Test_Exploris_2022_01-06.ocut
e Test_EXPLORIS_2022_01-06.tar.bz2

INFORMATIQUE Jg&

Interne g

Logiciels d'analyse G
BD &
Cytoscape &
DAPAR/Prostar &
Leading &
Mascot g
Master-Leading &
MaxQuant g
Perseus &
Proteome Discoverer g
ProteoWizard g
Protter &
PTXQC &
Skyline &
XCalibur &

Logiciels support g
Booked &
CLE-Labguru S
GRR &
Joomla g
PRIDE &
Redmine g

Ordis et serveurs FPP &
Ordis &
Serveurs Jjg

Functional Proteomics Platform



Gestion des données (de protéomique)

Suivi de l'occupation machine

* Assurer la tracabilité de I'entretien des machines et du contréle qualité des acquisitions

* Calculer le temps d'occupation des machines par type d'utilisation (manip, test, maintenance, indisponibilité, Sav) —> booked
- . . , . . N . 2023
* Recueillir des informations supplémentaires qui peuvent étre utiles (nombre dinjection, de blanc, d'intervention
de changement de colonne) pour faciliter le calcul d'indicateurs et le suivi des machines
—> Saisie a posteriori des créneaux d’utilisation des machines par les utilisateurs machine
___________________________________ Manip Test Maintenance T
Type NB acquisition | NB réinjection | NB blanc | NB aiguille | NB biospin | Ref extrait | NB standard NB wash |Changement de colonne |N° fiche Redmine
[Manip / X i X X X
Test X | ¥ ¥ ®
Maintenance / X : X X X
Indisponibilité / ® ® x® ® ® ®
SAV] X : X X X
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Gestion des données (de protéomique)

S O F T Functional Proteomics Platform

Suivi de l'occupation machine - pour tous les sites ? Rapports (db GRR/Redmine) JASP

- o
@ PPM Tableau de Bord Reservations ¥ Responsables ~ Rapports ~ ® [ @Oana - © GRR v B v Java v| MTE O | &?| =~
Input Parameters ] fl G @ ¢
[ Week View ~ Default < 15/1/23 -21/1/23 >
a Q o start_time_begin " Périodedu : 10/01/2022 au 31/12/2022
10/01/22 08:23:04 = Exploris 480 OmiQExHF | OrbiQExHF-X | TOTAL
e | R [ e (ST [ e e | [ [ ol il g
start_time_end S S S gekc]
) i i i 6DEV 32 40 152 4 9 237
Filtrer X i Jeudi, 19/01/2023 31/12/22 02:23:04
18/01/2023 ek & AMSP 8 16 24
Exploris 48 ® ® ® ® ] BFHTLY 8 3 22 a3
Créer une Créer une Créer une Créer une Créer une Créer une Créer une : ceoess 7 5 18 51
- Réservation Réservation Réservation Réservation Réservation Réservation Réservation Toam B B o =
- 08:00-09:00 00:00-00:00 00:00-01:30 00:00-00:00 00:00-02:00 Tonn PP o
CALIBRATION PICHTMT PICHTMT PICHTMT Reinj PICHTMT Reinj
Synapt (HDX) e —— PICHTMT_230104 | PICHTMT_230104 || PICHTMT_220104 || PICHTMT_220104 GONDENSAT | 1 36 55
: ' CQERVACC 0 11 43 64
ro—r—" resr 07452215
CSURF 2 3 10 15
17:30-00:00 m:zyz_zzuo’ D10 2 4 6
Utilisateur PICHTMT d
R PICHTMT_230104 P HlI=EETS 4 DORC 15 5 40 | 3 [} a9
Capacité Minimale pas analysés DDX19 30 9 71 110
e 22:15-00:00 DIMA 5 12 18
PICHTMT Reinj
Type de Ressources PICHTMT_220104. EPIVIR ] 17 25
Tout - o EXOPRO & 1 15 22
Filtrer Créer une Créer une Créer une Créer une Créer une Créer une Créer une : FERT 3 2 " X
Réservation Réservation Réservation Réservation Réservation Réservation Réservation | FIBROSEC 5 10 15
Supprimer le Filtre 08:00-08:45 00:00-10:15 00:00-16:45 00:00-16:00 CKR Fefed w9 6 e
CALIBRATION TEST TEST Blancs CKR_230116 FUSARIUM 44 B8 132
d'attent
08:45-00:00 11:00-00:00 SHEE GHSR 5 1 13 19
TEST TEST Blancs 16:45-00:00 CKR GLUQUANT 13 9 46 | 4 4 16 | 9 4 27 132
d'attente CKR_230116 oror 2 7 P
v HDIVPLANT 15 15 63 93
IFT27D 4 8 12
— Migration des données GRR/Booked B 7 Ret I e
DNesinn | Saunece | Desvizualizer |
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Gestion des données (de protéomique)

Systeme d'information : ensemble organisé de ressources : matériel, logiciel, personnel, données, procédures permettant
d'acquérir, traiter, stocker, communiquer des informations (sous forme de données, textes, images, sons, etc...) dans des
organisations. (Reix)

* Données brutes et retraitées

* Bases de données

* Applications métiers

* Qutils de gestion/support

* Infrastructure réseau

* Serveurs d'applications (analyse, test)
* Systémes de stockage/sauvegarde

* Dispositifs de sécurité

02-03/02/2023 — Atelier IBiSA PGD #2



Gestion des données (de protéomique)

Systeme d'information : ensemble organisé de ressources : matériel, logiciel, personnel, données, procédures permettant
d'acquérir, traiter, stocker, communiquer des informations (sous forme de données, textes, images, sons, etc...) dans des

organisations. (Reix)
* Données brutes et retraitées )
* Bases de données
* Applications métiers
* Qutils de gestion/support
* Infrastructure réseau
* Serveurs d'applications (analyse, test)

* Systémes de stockage/sauvegarde

—» ~ PGD de structure

Péle Protéome
de Montpellier

> ¢ =

Systéme d'inf ions — fi de P i Fonctionnelle

qt

Uinfrastructure informatique de la plateforme s'appuie sur celles de I'IGF et de la délégation régionale
du CNRS (réseau, serveurs, systémes de stockage et de sauvegarde, etc.) avec des machines virtuelles
dédiées 3 la FPP (analyses, tests et applications web).

+ Le parc informatique est constitué d'une vingtaine de postes de travail (acquisition, pilotage,
retraitement, individuel).

Les données brutes sont retraitées au moyen d'une dizaine de logiciels d'analyse.

Les espaces de stockage et de sauvegarde dévolus 3 la FPP contiennent actuellement une vingtaine et
une trentaine de To respectivement

+  Uninventaire des ressources informatiques FPP (matériel et logiciel] est maintenu A jour via des outils
de gestion qui permettent un suivi des activités suppart de la plateforme.

Le personnel FPP est sensibilisé aux “risques informatiques” par le service informatique de IGF, vio des
réunions d'information sur la sécurité organisées par la DR 13-DCRI et lors des réunions d'équipe.

Sécurité de Péquipement et protection des données
+ Acchs sdcurisé A 'institut (gardiennage, badge, etc.) et locaux FPP fermes A clef.
+  Acchs aux salles serveurs (DR 13 et IGF) limité aux personnes habilitées (salles équipées contre le feu, la

chaleur et les pannes d'dlectricité).

Ordinateurs FPP cadenassés.

Chiffrement des PCs portables individuels (selon la sensibilité].

Systéme pare-feu et logiciel de protection antivirus actifs.

Application des mises 3 jour et correctifs des logiciels.

* Dispositifs de sécurité

Avec le support du service
Informatique de I'IGF !

02-03/02/2023 — Atelier IBiSA PGD #2

Verrouillage des postes de retraitement aprés une période d'inactivité.

Authentification - Confidentialité des données
Les droits d'accés au systéme d'informations sont différenciés selon les responsabilités et statuts des personnes.
Les acceés sont nominatifs et réservés aux seules personnes autorisées :

= poste de travail [acquisition/analysefindividuel) via une session utilisateur (mot de passe, sauf
contre-indication)
serveur (analyse, stockage, etc ) via un compte utilisateur (SSH ou mot de passe)
logiciel via un compte utilisateur (mot de passe ou annuaire LDAP} et/ou via Iaccés & la machine
hébergeant le logiciel [en fonction du logiciel)

La création/suppression des comptes utilisateurs est gérée 3 arrivée/départ du personnel ou 3 intervalles
réguliers pour s'assurer de 'adéquation entre les droits offerts et la réalité des fonctions occupées par chacun.

Stockage

Les données relatives au processus métier sont générbes et stockées sur
= les machines dédiées au pilotage des spectrométres de masse,
= les machines dédides & I'analyse (serveurs et postes de trav:

Uarborescence de fichiers mise en place est orientde “projet™ afin de gérer les donndes
/diffusées et les droits d'accés i

Un guide d'accés aux donndes est diffusé 3 tout nouvel utilisateur afin de préciser l'arborescence et la

namenclature des échantillons ainsi que les régles 4 respecter.

A la demande et selon la volumétrie, les données sont diffusées aux collaborateurs par mail ou via SFTP.

Sauvegarde

+  Sauvegarde des données relatives au processus métier (vers le projet correspondant)

= automatique pour les données d'acquisition,

= manuelle pour les données d'analyse.

Sauvegarde automatique des données de fonctionnement des spectrambtre de masse.
Création d'image du disque des postes de retraitement

Les autres sauvegardes sont détaillées (périodicité, durée de conservation) dans le tableau des ressources
informatiques FPP.
Les lieux de stockage et de sauvegarde des données sont dissociés (institut / délégation régionale du CNRS).

19/08/2015 - Oona Vigy

F roteomics Platform




Présentation de la structure
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Proteomics data analysis sofwares (locally installed)
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24 dépbts depuis 2017




Présentation de la structure

Proteomics data analysis sofwares (locally installed)

i"
G L ’ \
e S & | :
wos: BTZNS2 J 1 I
=S nzé?m%gj’;ﬁem Skyline PLGS ! !
1
E |
1
massLynx' : !
1
1
mreeeeees Tested --------. § '\\ )
% RFD!:? Proline 1.1 )
P e pemmmy | ____— Data sharing
rot o
* o o “ PRIDE
%S t ..4; PRoteomics IDEntifications Database
TRING proteowizard

24 dépbts depuis 2017

IT infrastructure ﬁ / Supporting tools (locally installed) \ Ve ~N
R £™% REDMINE 8 Joomial c
booked N

A'.-SVnCh ro"-. . B p ‘
:_ — y N ) 'l - ‘ﬁl FileSender

—— —a=— -~ Miaration done or no more used - Coming soon ?!
Acquisition (4) 2 SUF les 5 Virtual @m;em 5 e Q‘LimeSurvey ququru
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Evolution du systeme d’information

Réalisé > définir et intégrer
* |'extrait biologique dans CLE (via collection)
* les protocoles (standards et manuel technique)

En cours - définir et « formater » 1 expérience

Ensuite : migration du suivi des projets...

Labauru

cf. nos besoins exprimés en 2010

« Meilleure tracabilité sur les étapes
expérimentales

* Pouvoir retrouver rapidement toutes les
informations expérimentales

* Générer un rapport d’analyse complet et détaillé

* Partager I'information entre les acteurs d’un
projet”

02-03/02/2023 — Atelier IBiSA PGD #2

Labguru

Field Name

Project (FPP only) *

Sample reception date (FPP only) *
Sample check (FPP only)

Comment if non-compliant sample (FPP only)
User *

Organism(s)

Organism(s) if other

Contaminant species

Sample nature *

Number of samples *

Samples nomenclature and description *
Physical state of sample

Additional information

Comment(s)

(G Recently Viewed

Field Type

Regular field

Date

Pre-defined list

Text area

Regular field

Pre-defined list with multiple select

Regular field

Regular field

Pre-defined list

Only numbers

Text area

Regular field

Pre-defined list with multiple select

Text area

Input Hint

Project acronym

Number of samples, packaging, volume/quantity, etc.

Firstname Lastname

To fillin case of other organism

Potential contaminants

Back to old layout

Functional Proteomics Platform

Any information on samy]

Comment onsample or &

17

Marquage TMT

Form

Type de marquage TMT - Please select. .
olume de reprise TEAB 100mM :

Suspendre les réactifs TMT dans 41l ACH 100%
Incubation 1h a température ambiante
Ajout de 8pl hydroxylamine 5%

Pool et séchage au Speed-Vac pendant :




Synthese

Logiciels d'analyse

'v l . m
\/

Espace de stockage

e Acquisitions
e Analyses
e Résultats

Sans
redondance

Logiciels support

‘ booked @otero

£ 4 REDMINE  Labguru

Supports papier

er de oratoire
i achine

PGD de structure
Focus sur la gestion des données!
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Plan de gestion des données

Groupe de travail — Plateformes BioCampus
* PF de production/analyse de données

* PF de production/transformation de produits biologiques (métadonnées)

Groupe de travail — PPM (multi-sites, multi-SI, multi-activités)
* Difficultés a définir des produits de recherche pour une intégration réfléchie dans un PGD de projet (ma-dmp)
* Choix de I'outil ? Du modéle ? (modeles AgroParisTech/INRAE), évolution du modéle - évolution du PGD ?
* 2 PGDs de structure en protéomique publics (DMP Opidor) : PPM-PPC, PAPPSO (PIXANIM)

Groupe de travail — MuDis4LS

02-03/02/2023 - Atelier IBiSA



Plan de gestion des données

GT PGD MuDis4LS

= MUDIS /LS  Travait IFB/MuDiS4LS s

Mutuslised Digital Spoce for FAIR Data in Lifs and Health Sdene

A DSW

- Créer un modeéle de PGD (structure) a destination de la

bioimagerie et de la communaute multi-omics Modele de PGD de structure
Le cadre: * Multi-omique
2019 : Un projet pilote IFB - FBI - EMBRC-FR * En cours de dévelopement

2022 : Projet intégré dans le projet structurant IFB MuDiS4LS (GT2 / 1S1) e Retours utilisateur

, Interconnexion DSW-DMP Opidor
= Dans ce cas d’usage, on parle donc de PGD structure et PGD P

. a venir
projet
- De plus on parle ici d’'une structure productrice de données
- PGD structure et PGD projet s’articulent autour de la modularité 1 autre GT prévu sur les cas d’usage

- \ ..... ' 4
QQFB F—"'?g‘lr . Jour;:;ée"Référents données’ I‘NRA_E 1'.8 octobre 2022 A4 DSW m

02-03/02/2023 - Atelier IBiSA



Plan de gestion des données

GT PGD MuDis4LS

Le PGD comme une somme de ses parties

ER -

Projet

{7 MUDISALS

|t ] _/ Donnéesen |

| | productrice  bicimagerie | ... -
|

. ——> o

|

I R £

} | Structure _of ‘Données en-

' @roauiﬁlmGH Hﬁratégmiqhg

|

| ——>

' —m

| Structure | Donnéesen [
I productrice ~ génomique

| _ PGD structure

| = —e + énomique

| / Données >

- + PGD I ____________ T A

i
.,

; - —
&FB ENXIr
o FRANLCE
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Projet: | Projet: | Projet:
analyses| résultats| données

N A
h 4

Données +
PGD projet

“ ¥

kage [/, Sto:?kage Stockage

artage || &partagé | | - & partage-
des.. ) | \\“des| = "o\ des
donnée données données

Jour;lﬁe“ﬁéférents données’ INRAE 18 octobre 2022

Lo




Plan de gestion des données

GT PGD MuDis4LS

Gran ularlté A pGD structure développé par 'IFB @
Re Structu ratlo n Im O rta nte ﬁ n 2022 avec VZ / o 5 Knowledge Model W Question Tags @ Preview &% Settings
possible ”
= Tags Selectall Select none
. e L] \ L] 1 ite_modalite_a on ‘|
Our (collaborative) knowledge model
itrent P Il. Informations générales
I # ¢ e
j’ PGD structure devetﬂppe pal' I‘lFB @ Before Submitting the Proposa ~
ED informations sur la structure
e its Knowledge Model @ Question Tags @ Preview 9% Settings Chapters [‘Genomique | Pao par defaut |
™
I. Introduction v Ici nous parlons bien de la structure qui va renseigner ce PGD.
PGD structure développé par l'IFB G2 e—
1T Il. Informations générales e Desirable: Before Submitting the DIP
¥ Expand all 2 Collapse all O Informations sur la structure + Acd-_
=] O Personnes etfou entités assumant ...
= = PGD structure développé par l'IFB KDOWIEdQe MOdEI © Information sur le PGD
s » O Introduction IIl. Données de la recherche v ) Personnes et/ou entités assumant des rales et responsabilités qui sont
o * [ Informations générales Chapters [ Genomique | pop_par_defaut |
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