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« artificial intelligence » Imagenet Challenge



L’IA pour la chimie et la science des
materiaux ?
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Programme

Langues : francais, anglais

Abstracts online:

are addressing deficiencies of the “classical” interatomic potentials while stay-
ing computationally efficient. We present an interatomic machine learning
paotential trained on DFT calculations using artificial neural networks (ANN).
Our algorithm simultaneously trains on the DFT data for energies and atomic
forces. This leads to the more efficient utilization of the DFT data as well as
an increased accuracy of the potential. Our machine-learning potential is also
universal in tes of the size of the system and its chemical compaosition. We

demonstrate its

srsatility and accuracy via computing various properties of
solids and compare the results with direct DFT calculations

Modélisation prédictive des relations
propriétés-composition dans les verres d'oxydes 16:15-16:35
Damien Perret!, Alexandra Garcin'

L& TE ie Atomique et aux Energies Alternatives
DMC — CEA Marcoule 30207 Bagnols-sur-Chze — France

! Commissa
DE2D/SEVT/

Depuis une cinquante d’années, le verre est utilisé comme matérian de
confinement des d

hets nueléaires de haute et moyenne activité. Le besoin
de modéliser et de prédire via une approche statistique et empirique les pro-
priétés des verres nucléaires en fonction de leur composition a débuté dans les
années 90. T4

études antérieures congistaient en une évaluation paramétrique

des propri s verres en fonction de la composition, en faisant varier un
ou denx composants autour d'une composition de référence. Cette méthode
nécessite d’effectuer un grand nombre de formulations et ne permet d’expliquer
la variation de propriété qu'autour d'une composition de référence. Le besoin
de connaitre la variation des propriétés d'intérét en tout point du domaine
de composition s'est avéré rapidement nécessaire et cependant incompatible
avec une approche paramétrique simple d'une part, et avec un grand nom-

bre d'éléments chimiques & faire varier en meéme temps, d'autre part. La
complexité de la comp: 3 ible 1'utilisation
d’outils théoriques (DFT, opologiques) et

atistiques empiriques. Parmi les pro-

namique moléculal

e modéles

nécessite le développemen
priétés d'intérét A modéliser, on peut citer la durabilité chimique du verre, la
température de transition vitreuse, ou encore la viscosité de la fonte verriere.
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09:00

09:30

09:30

09:40

Michel Latroche &
jean-Claude Crivello

Accueil des participants

Message de bienvenue

09:40

10:10

10:30

10:10

10:30

10:50

Nataliya Sokolovska

Ambroise van
Roekeghem

Edern Menou

Application of Machine Learning for Materials Science

Machine learning and high-throughput computational
screening

Computer-assisted design of complex metallic alloys

10:50

11:05

pause café

11:05

11:35

11:55
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12:15

Heédi Soula

Thomas Cauchy et
Benoit Da Mota

Asma Atamna

Generalized Stochastic simulation algorithm for Artificial
Chemistry

Prédire une géométrie moléculaire convergée par des
modeéles d'apprentissage automatique

Generative Adversarial Networks for Finding New Crystal
Structures

12:15 - 13:35 déjeuner + POSTER
13:35 - 14:35 Michele Ceriotti Machine Learning Like a Physicist

14:35

14:55

14:55

LR L5

Michael Sluydts

Maarten Cools-
Ceuppens

How many materials are left to discover? An exploration
of guaternary space

Evaluating a linear machine learning force field for
aluminium

15:15

15:35

pause café

15:35

15:535

16:15

Bty

16:15

16:35

Gilles Marcou

Anton Bochkarev

Damien Perret

Chemical space modeling and visualization with
generative topographic maps

Accurate deep neural network potential for predicting
properties of solids

Muodélisation prédictive des relations propriétés-
composition dans les verres d’'oxydes

16:35

17:00

Table ronde, discussion, conclusions




Infos pratiques
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Accés Wifi

1) Nom du réseau :
eduroam

Plan
2) Nom du réseau :
Campus-Thiais

Mot de passe:
CampusCNRSdeThiais

Twitter ,
(@aigmater
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Table ronde

1) Quelle attente de la communauté des chimistes ?

2) Quelle méthode pour un probléme donné?

3) Comment trouver du manpower ?

4) Comment contribuer a construire une BD cohérente ?

5) «e.?

6) Et apres ce workshop ?



