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La chimie est une discipline scientifique qui étudie la composition, la structure et les
propriétés des matériaux, ainsi que les réactions chimiques qui ont lieu entre eux. Pour
comprendre et prédire ces phénomenes, il est nécessaire de mettre en ceuvre des
méthodes d'apprentissage automatique, également appelées “machine learning” en
anglais.

Lors de cette conférence, nous allons présenter les différentes méthodes
d'apprentissage automatique qui peuvent étre utilisées en chimie, ainsi que leurs
avantages et limites. Nous verrons comment ces méthodes peuvent étre utilisées pour
résoudre des problemes tels que la classification de molécules, la prédiction de
propriétés physiques ou la découverte de nouvelles substances.

Nous aborderons également les différents types de données qui sont couramment
utilisées en chimie, ainsi que les méthodes de préparation et de traitement de ces
données. Enfin, nous discuterons des enjeux éthiques et sociaux liés a I'utilisation de ces
techniques en chimie, et des défis a relever pour leur déploiement a grande échelle.
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