IBSS : logiciel de formulation
moléculaire inverse

Le « Computer Aided Molecular Design » ou formulation inverse
consiste en la recherche assistée par ordinateur de molécules
satisfaisant un ensemble de contraintes. Ce concept est
a l'opposé des méthodes usuelles de recherche par « essais
et erreur » dans lesquelles les chimistes synthétisent
les molécules puis testent leurs propriétés.

[X DESCRIPTION*

* Outil de formulation inverse mettant en ceuvre un algorithme
génétique :
- Formulation de molécules (substitution de solvant, moins
toxique, non inflammable...)
- Estimation de propriétés physico-chimiques multiples

- Screening de molécules et de groupes chimiques pouvant
satisfaire un cahier des charges

* Offre :
- Sous forme Logiciel (avec Interface Homme-Machine)
- Sous forme Prestation (via le laboratoire)

End user

Property calculation
component

VB.NET
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3= SPECIFICATIONS TECHNIQUES

Algorithme génétique = exploration
des structures, liste de candidats classés
selon leur performance

Type d’algorithme
d’optimisation

- Propriétés cibles (propriétés physico-
chimiques et/ou impact environnemental)
- Choix de groupes fonctionnels

et/ou synthons imposés

Données Entrée

Molécules ou mélange satisfaisant

Données Sortie s .
les propriétés cibles, indice de performance
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[l AVANTAGES CONCURRENTIELS

* Seul logiciel permettant d’'imposer

des synthons biosourcés et d’évaluer

I'intérét de les fonctionnaliser

* Détermination du mélange
le plus adapté

* Base de données compléete
des groupes fonctionnels

* Architecture flexible :
ajout de nouvelles propriétés
ou de synthons propriétaires

[AAPPLICATIONS
* Industrie chimique :
- Agrochimie

- Solvants (peinture, encre,
résine, extraits...)

- Réfrigérants...
* Industrie Pharmaceutique
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