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LUNDI 22 MAI 2023
8H45 - 12H30

AMPHI HERVE DANIEL
(BAT. 670, HENRI MOISSAN)

SIMULATION
PREDICTIONG

INTELLIGENCE
ARTIFICIELLE EN
L CHIMIE

Présentation d'activités de recherche, d'outils et
d'instruments par des chercheurs, enseignants-
chercheurs, étudiants et industriels.
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Introduction et présentation du Mésocentre
Titre a venir

Ultrafast excited-state dynamics in molecules: From quantum to quantum-classical dyna-
mics

Intelligence artificielle pour la prédiction de structure tridimensionnelle des macromolé-
cules biologiques

Les simulations moléculaires interactives, entre l'interaction humain machine, la représen-
tation des connaissances, et la biochimie théorique

Chemistry-aware prediction of antibiotic resistance from genomic data using machine lear-
ning and deep learning approaches

Determination of optimal molecular representations for deep learning

Automatic preparation of a chemical database for the training of a deep learning agent
Institut DATAIA, I'Institut d'lA de I'Université Paris-Saclay

La recherche en informatique, qu’est-ce que c'est ?

Vers l'accélération de la découverte de nanomateériaux innovants grace a l'lA : le projet ci-
blé FastNano du PEPR Diadem

Overview about AQEMIA, a spin-out from ENS-PSL and CNRS: How we fuel a generative Al
with atomistic physics to discover new therapeutic molecules

Bilan et perspectives
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