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La chimie digitalisée — une troisiéme voie
Ou tout se concentre sur les données !
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La chimie digitalisée — une troisiéme voie
Qui peut donner des résultats impressionnants
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Synthése et tests automatisés et a haute-
frequence de 144 catalyseurs en 6

semaines

Un  accroissement  significatif de la
performance des catalyseurs a été obtenu en
seulement 5 itérations d’optimisation

Equivalent a env. 10 ans de développement
catalytique « standard »

Ramirez et al., Chem Catalysis 4, 100888, February 15, 2024

Grand potentiel pour :
 Nouveaux médicaments

* Nouveaux matériaux
* Nouvelles voies de synthése




La chimie digitalisée — une troisiéme voie
Mais qui peut produire beaucoup de déchets

« GIGO

fe - 4, oo, * Hallucinations

» Corrélations fallacieuses

+ Consommation d’énergie

+ Consommation de matiére

Il est donc essentiel de maitriser

autant que possible la chaine de
données.
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[=] Inert

micro
sampling

Structure de production et
test des données

Experiment
coding

...................................................................................

LC-DAD-MS
screening

high resolution
characterization

P. Laveille*, P. Miéville* et al, Chimia 2023, 77, 154, DOI: 10.2533/chimia.2023.154
P. Miéville, F. de Nanteuil, Modern Automated Organic Synthesis Comprehensive Organic Synthesis 3rd Edition,
2024, Elsevier




Workflow opérationel (dans la vraie vie)
La station de prélévement de solides et de synthése

—4 — - —
= — }:
b — | -2 =
n — m —
:ILL_LLLI_]E = B
= D — | = ==
SR it | P U
= --r. |
S U‘____: | —
= = —q =
&:lm g =
= [ - “0 =

fhIM2 G0



Workflow opérationel (dans la vraie vie)
Station de contrdle des reactions (screening)
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Workflow opérationel (dans la vraie vie)
Station de caractérisation des molecules a haute résolution
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The 2D drone swarm sample transfer system
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IT structure

Cousty J-C et al. GLAS : An open-source easily expandable Git-based Scheduling Architecture for integral Lab Automation, Digital Discovery, 2024, Advance Article

doi.org/10.1039/D4DD00253A
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https://doi.org/10.1039/D4DD00253A

Ontologie de données, le matryoshka file (ou le fichier poupée russe)
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Metadata
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Synthesis Synthesis
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|Data dimensions

Une représentation moléculaire
compléte, adaptée au digital et contenant
toutes les donnés préparatives et
analytiques (format .zarr)
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Exploration de I’espace chimique

Clcice(C(c3cceecd)=NCC(N2C)=0)c2cc1 l
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