Intelligence artificielle et chimie numerique :
pour régler son cas a la lignine
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Introduction

La lignine, un coproduit de l'industrie papetiere, est le
deuxieme biopolymere le plus abondant sur Terre apres la
cellulose. Actuellement, cette Ilignine résiduelle est
majoritairement brdlée pour produire de la chaleur. Etant
donnée la complexité de ces molécules, on peut en

espérer une meilleure valorisation, mais cette amélioration \
passe par la connaissance de sa structure moléculaire. Monomeres fondamentaux de la lignine
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Problématique

La structure moléculaire de la lignine est difficile a

connaitre pour plusieurs raisons. D'abord, elle est produite
Algorithme de combinaison
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cours d'adaptation pour s'appliguer a la lignine.

dans les plantes par l'assemblage combinatoire d'unités
fondamentales (les monomeres H, G et S), créant des E
polymeres a structure variable. On connait cependant les .
regles de base de |'assemblage de ces monomeres. E
:': Ef .: e y >
Ensuite, la structure de la lignine est généralement altérée ’; Ei . x Propriétés physiques expérimentales
par les procédés d'extraction, rendant compliguée = O -
I'analyse de ses propriétés dans son état naturel. o . \
3 : Résul Tirnina;
Enfin, les méthodes d'analyse ne donnent qu'un portrait Eé . , esultats pre 1IMINAaires
partiel de la lignine a analyser. Plusieurs méthodes EE . ®
d'analyses corrélées entre elles donneraient une meilleure - Y - F]eaSVIEi:?arjtedr?tnS Une bangue d'environ 20 000 pseudo-lignines a été créée.
INformation sur sa structure complexe. n - E P | es calculs sont en cours pour déterminer des proprietées
. - ohysigues de ces pseudo-lignines.
E '-l'-I Espace latent L es meéthodes existantes d'intelligence artificielles sont en
: :
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Conclusion et perspectives
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Pour déterminer la structure moléculaire d'une lignine a - .

partir d'un ou de plusieurs résultats expérimentaux, il est - @ '

proposé de créer numériguement une multitude de .::‘ <O . O @ O O @

pseudo-lignines et de calculer théoriguement les o N NEACK \ . el , .

Sropriétés physiques de chacune. Cette banque de Calculs de chimie numérique o & %+, <O @ O O Q O O @ Lgtlllgatlon d'autoencodeurs varlatlonnels,permet deja.en

oseudo-lignines et de propriétés théoriques servira a ““w . 0," = = —— principe la recherche de two.uvelles molécules de taille

'entrainement d'une intelligence artificielle (IA). L = ., o - modeste telles que des médicaments. Dans le cas de la

R :' “‘ ., :' ‘: lignine, la grande taille des molécules pose un défi

On choisit une IA de type autoencodeur variationnel (VAE). y . . supplementaire qui pourra en partie étre resolu par

- . l'optimisation de la représentation des monomeres de

Un VAE peut encoder dans un «espace latent»
base.

multidimensionnel les structures moléculaires gqu'on |ul
fournit pendant son entrainement, en les classant en

fonction des propriétés théoriques.
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