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Le projet Swiss CAT+ en bref — en janvier 2020
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Le projet Swiss CAT+ en bref

ETHZ : solide
EPFL : liquide
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Le staff

Prof Nicolai Cramer — Pl

Dr Pascal Miéville — Directeur Executif

Dr Florian de Nanteuil — Collaborateur scientifique
Mme Urielle Randrianarisoa — Chimiste

M Edy Mariano — Ingénieur HES robotique

Mme Heidi Francelet — Assistante administrative

Prochainement Médore
Data officer ou Goofy
Laborantin-e en chimie

Plus de Médores et Goofies




Les idéees conductrices

1 JGénérateur de données expériementales

2 fIntégration totale des échantillons et des données
3 JPréserver l'intégrité des données

4 I GIGO - validation expérimentale constante

5 §Adopter le point de vue des machines

6 JCritiquer constamment les modeles ML
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La stratégie temporelle

Etape 1 — 2021 -
2023
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La stratégie temporelle

Etape 2 — 2024 -
2026
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6’ Non linear Bayesian optimization for accelerated chemical space sampling, F. Hase et al, ACS Cent. Sci. 2018, 4, 9, 1134-1145




La stratégie temporelle

Etape 3 — 2027 -
2028
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Le schema analytique

Automatic
sampling
Sample e 2
Sample prep online benchtop NMR

Prep - LC MIR probe

Sample
splitting

FT-IR
(MIR & FIR)

Merci au Dr Davy Guillarme pour son aide dans I'analyse des besoins.




L'opérationnel

brenocecsecs




L'opérationnel — secteur synthese / optimisation

Station de préparation des échantillons (boite a gant)

T T [
[N 4 ot

Station de stockage des echantillons en milieu inerte

ek el

Station multisynthese (discovery, env. 100 réactions) en milieu inerte

i

Stations d’optimisation (3 a 6 réacteurs)




L' opérationnel — automatisation et robotisation

Collaboration avec la HEIG-VD - Prof M. Kunze
IG

Divers challenges et questions :

Intelligence embarquée vs intelligence centralisée (loT, swarms) ?
Transfert des échantillons entre les machines et postes

Sampling automatisé de poudres et solides

Préparation automatisée d'échantillons pour analyse

- ® Préparation automatisée d'échantillons RMN




L'opérationnel — secteur analytique

-i*- Agilent Technologies

Analyse cinétique
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La gestion des données — un systeme en couches
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La gestion des données — un systeme en couches

Agilent integration tool

E

FL equipment Iayeri

Open for Innovation

KNIME

35ROS

I
UNIVERSAL ROBOTS




Mais ou va-t-on ?

La chimie bénéficiera-t-elle d'un tel niveau de contrdle et de répétabilité ?

Science déductive plutét que science inductive ?

US spending on science, space, and technology
correlates with

Suicides by hanging, strangulation and suffocation

Correla

https://tylervigen.com/spurious-correlations

Est-ce le laboratoire de chimie de 2030 ?

13




Merci
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A tous pour votre attention

A toute I’équipe Swiss CAT+ pour sa formidable implication

A I’'Institut de chimie, a la Faculté des Sciences de Base et a
I’Administration centrale de ’'EPFL pour leur soutien constant
A tous nos partenaires académiques et industriels
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— donc nous vous attendons sur site pour des échanges
fructueux ou simplement des visites éducatives.

Des questions — remarques — critiques

Total revenue generated by arcades
correlates with

Computer science d rates awarded in the US

https://tylervigen.com/spurious-correlations
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