Compte-rendu du meeting SOLEIL « Future Directions » (13-14 décembre 2004) et du User Liaison Committee (15 décembre 2004).

«Future directions »

Ces deux journées de conférences ont permis de dresser un panorama de l’évolution actuelle de la cristallographie des protéines et de ses principaux enjeux en terme d’avancées technologiques et méthodologiques. En introduction, Jean-Pierre Samama a rappelé les grandes tendances : les approches haut débit, la conception et l’optimisation de molécules actives, et les projets ciblés/fondamentaux débouchant souvent sur des problèmes très difficiles – les ressources nécessaires pour ces différentes tendances pouvant être assez différentes.

Des exemples de tels projets difficiles ont notamment été présentés dans le domaine des virus (S. Duquerroy) et des complexes de transcription (H. Kettenberger) (très grandes mailles , très petits cristaux , cristaux très fragiles), impliquant notamment des stratégies optimisées de collecte et d’exploitation des données, et la possibilité de passer de nombreux cristaux. Le cas des virus et de prions (M. Knossow) a donné lieu à une discussion sur les projets classés P3, faisant le point sur les projets en Europe (2 lignes à Diamond) et les arrangements administratifs parfois possibles (« déclassement » de P3 en P2). 

Plusieurs présentations ont  permis de souligner la complémentarité croissante avec les approches à basse résolution en SAXS pour l’identification de conformation natives ou de changements de conformation (P. Vachette) et microscopie électronique, pour obtenir des modèles pseudo atomiques mais parfois aussi comme méthode complémentaire de phasage (G. Shoen, S. Duquerroy). 

D’autres applications pointues du rayonnement synchrotron ont été présentées par D. Bourgeois (cristallographie cinétique, avec déclanchement de la réaction dans échantillons congelés) et E. Girard (tests à haute pression et longueur d’onde ultra-courte).

L’approche haut-débit industrielle a été illustrée par J. Patel (Astex technologies), peu exigeante en terme d’optimisation mais  demandeuse en gain de temps et automatisations. 

La seconde partie des présentations a été consacrée aux développements technologiques auprès des synchrotrons européens,  aux développements méthodologiques et à une discussion sur les longueurs d’ondes extrêmes:

· lignes microfocus et avantage de focaliser sur le détecteur pour les grandes mailles (C. Nave, Daresbury)

· avancées des lignes SLS (C. Schulze), discussion sur le centrage des cristaux et l’optimisation de la zone irradiée. 

· Tests de diffraction directement sur les plaques de cristallisation ; contrôle à distance (L. Jacquamet, ESRF)

· Radiation damage et comment il peut être modélisé voire devenir un complément d’information pour le phasage (M. Schiltz), point qui a été repris et généralisé par G. Bricogne, qui  rappelé à plusieurs occasions la sous-estimation de l’importance des données à basse reesolution. 

· Des exemples de structures résolues à des longueurs d’onde ultra courtes (0,3-0,4 Å, R. Fourme), « soft-ich » (1.5-1.8, M. Walsh) et soft (2-7Å, R. Kahn) ont été discutés.

Réunion du ULC.

Andy Thompson a présenté un progress report de PX1 : composants optiques arrivent dans les prochains mois, tout avance très bien (tests envisagés en mars 06). Caractéristiques : longueur d’onde 0.8 à 2.5Å, faisceau 100-200 microns, focalisation variable. Choix encore à faire : cabane d’expérience et environnement de l’échantillon. Différentes solutions sont à l’étude auprès d’autres synchrotrons, dans tous les cas une solution ‘clé en mains’ sera privilégiée. La question du MAR Flat Panel n’est toujours pas réglée (pas encore testé), un appel d’offres sur le second détecteur a donc été anticipé.  P. Gourran a présenté la prospection en cours pour des solutions logicielles pour la collecte automatique et le pilotage à distance. P. Legrand a fait le point sur les moyens informatiques globaux à SOLEIL ; moyens de calculs dédiés ou prioritaires pour PX, moyens de stockage de données à l’étude (PX seront les plus grands producteurs de données de SOLEIL !). Le projet de laboratoiree de biochimie interne avec un petit groupe de recherche a été présenté. 

Pour PX2 qui sera implantée sur une section moyenne, microfocus, une option P3 est à l’étude ainsi que l’option d’un second onduleur, bien que l’environnement soit très serré. 

Le débat pour une troisième ligne PX doit être commencé dès maintenant pour conduire dans les prochains mois a l’élaboration du cas scientifique. Plusieurs options ont été avancées par les participants : Ligne type « troïka » de l’ESRF, orientée vers des projets méthodologiques ; couplages avec d’autres approches spectroscopiques ; phasage au seuil du Soufre (5Å) ; il a aussi été mentionné un risque de diminution des lignes PX sur l’ESRF, anticipant une augmentation rapide de la pression PX sur SOLEIL. 

Propositions :

Mise en place d’un groupe de contact avec les lignes de SAXS (V. Biou, M.H. Ledu)

Mise en place d’un groupe de travail pour le recensement des besoins de la communauté en vue de la troisième ligne (A. Thompson, A. Lewit-Bentley, V. Biou, M.H. Ledu, J. Cherfils, Y. Bourne, J.P.Samama). Première étape : Elaboration et diffusion d’un questionnaire auprès de la communauté des utilisateurs PX (cf procédure du cas scientifique pour PX1 en 2001).

Entamer la réflexion sur les modalités d’accès et d’accueil (comité de programme, accès rapide, fonctionnement en BAG, évaluation des projets a priori et/ou a posteriori, transparence…). Le questionnaire pourra aborder ces points.

Proposition d’organiser les réunions du ULC en régions en alternance.

Prochain ordre du jour : questionnaire, comité de programme, accueil des uitlisateurs. 

