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Résumé

Dans les domaines de la bioinformatique et de la chimie computationnelle, le docking
moléculaire est une technique essentielle pour prédire la position et ’orientation d’une molé-
cule (ligand) lorsqu’elle interagit avec une protéine cible. Cette méthode est cruciale pour la
découverte de médicaments, I’étude des mécanismes moléculaires et la compréhension des in-
teractions biomoléculaires & 1’échelle atomique. Cependant, la nature NP-difficile du docking
moléculaire présente des défis computationnels importants. Ce projet explore I'utilisation de
I'optimisation par essaim d’abeilles (Bee Swarm Optimization, BSO) et sa parallélisation
avec OpenACC sur les accélérateurs ( comme les GPU) pour relever ces défis. L’objectif est
de déterminer dans quelle mesure la parallélisation sur GPU réduit le temps d’exécution par
rapport aux implémentations séquentielles.

e Mots-clés : docking moléculaire, bioinformatique, , optimisation par essaim d’abeilles,

BSO, OpenACC, parallélisation GPU.

Abstract

In the fields of bioinformatics and computational chemistry, molecular docking is a cri-
tical technique for predicting the position and orientation of a molecule (ligand) when it
interacts with a target protein. This method is crucial for drug discovery, studying molecu-
lar mechanisms, and understanding biomolecular interactions at the atomic scale. However,
the NP-hard nature of molecular docking poses significant computational challenges. This
project explores the use of Bee Swarm Optimization (BSO) and its parallelization with Ope-
nACC for accelerators like GPUs to address these challenges. The goal is to determine to
what extent GPU parallelization reduces execution time compared to sequential implemen-
tations.

e Keywords : molecular docking, bioinformatics, Bee Swarm Optimization, BSO, Ope-
nACC, GPU parallelization.
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