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INTRODUCTION

Les graph machines constituent une nouvelle famille de methodes de modéeélisation par apprentis-
sage artificiel ; elles permettent de préedire des proprietées et activites de moléecules a partir de leurs
structures sans utiliser de descripteurs. Nous préesentons l'application de cette methode a la préedic-
tion des constantes de stabilite de complexes de Gadolinium utilisés comme agents de contraste

en imagerie IRM.

METHODE

Transformation des structures
en graph machines
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Chaque graph machine est une combinaison de fonctions parame-
trées isomorphe du graphe de la molécule, qui associe la valuer a
predire a la structure de la molécule.

Les parametres identiques pour toutes les machines.

Les parametres sont estimés par apprentissage statistique.

Les performances sont evaluées par les methodologies habituelles
de I'apprentissage statistique (validation croisée, leave-one-out,
jacknife, ...)

CONSTRUCTION DU MODELE
»

GRAPH K. . : constante de stabilité
—) U complexe de gadolinium
MACHINES correspondant

BASE DE DONNEES : ligands polyamino-polyacides (carboxyliques, amides, alco-
ols).

Sélection de 116 molécules munies de valeurs fiables de constantes de stabiliteé.
Partition en un ensemble d'apprentissage (82 ligands) et un ensemble de test (34 li-
gands).
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APPRENTISSAGE ET SELECTION DE MODELE (leave-one-out, leave-one out vir-

tuel).
TEST sur des molécules nouvelles et aide au choix d'une valeur expérimentale.

RESULTATS
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CONCLUSIONS ET PERSPECTIVES

e Meéthode puissante de codage de graphe moléculaire

e Aucun descripteur moléculaire a calculer et sélectionner

e Chimie combinatoire virtuelle : concevoir de nouvelles
molécules actives par prédiction, puis les synthétiser.
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