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L’Intelligence Artificielle comme moteur dans la recherche en Chimie.
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Les approches in silico exploitant I'énorme potentiel de I'Intelligence Artificielle (1A) sont
de plus en plus utilisées par les chimistes dans leurs travaux de recherche, qu'il s'agisse
de guider la syntheése chimique, d'optimiser les parametres d’une expérience ou
d'accélérer la découverte de médicaments, pour ne citer que quelques applications tres
différentes. Développées a I'origine pour améliorer I'exploration de |'espace chimique
(moléculaire) et apporter des réponses plus rapides aux problémes chimiques étudiés,
I'IA et les techniques connexes commencent a impulser activement la recherche et le
développement en Chimie. Dans cet exposé, nous décrirons les succes (et certains
échecs) de l'application de I'lA a des domaines propres a la Chimie, de la Chimie
organique a la Chimie médicinale. En particulier, nous tenterons de répondre a certaines
qguestions récurrentes concernant non seulement la robustesse et la fiabilité des
approches d'lA, mais aussi leur role dans les développements a venir et leur interaction
avec la Chimie « traditionnelle », expérimentale ou non.
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