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Réseaux moléculaires [1] :
    • pleinement intégrés dans les démarches de déréplication de mélanges complexes
    • accéder de manière visuelle et interactive à l’ensemble du jeu de données MS et MS/MS 

Plusieurs workflows disponibles pour extraire ou exporter les données MS et MS/MS :
     • MzMine est actuellement l’outil le plus populaire dans ce domaine
     • Worklow4Metabolomics (W4M) [2] offre de nombreux avantages en termes
de programmation fine des opérations de traitement de données et la possibilité
d’accès à un serveur dédié de calculs pour accélérer les tâches

Important d’explorer la possibilité d’interfacer W4M et MetGem [3] afin
d’offrir une solution intégrée à la communauté scientifique en métabolomique. 
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• Mise à jour de MetGem vers la version 1.4

• Ajout possible d'autant de visualisations que nécessaire

• Développement d'une version en ligne de commande

• Création d'un workflow W4M qui interface MetGem
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• Intégration dans W4M permet de disposer d'un workflow complet pour générer des réseaux moléculaires
• Données brutes traitées par msPurity pour en extraire les features
• Features sont ensuite représentées sous la forme de réseaux moléculaires par MetGem

• Accélération des calculs grace à la puissance de calcul des serveurs W4M
• Interactivité de MetGem, notamment modification rapide des paramètres de visualisation sans avoir à recalculer les scores de similarité


