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Résumé

En chimie, la recherche de parametres réactionnels pour obtenir des rendements élevés
est un probleme complexe et des approches utilisant ’optimisation bayésienne ont montrées
des résultats intéressants sur les réactions chimiques avec 4 & 6 parametres (4) (1).
Cependant, le nombre d’expériences a réaliser pour atteindre un rendement élevé reste encore
trop grand lorsque le nombre de parametres est plus important.

L’approche abordée dans ce travail consiste a améliorer le processus bayésien en intégrant
de V’analyse de sensibilité globale, afin de pouvoir prendre en compte la contribution des
parametres d’entrées sur le rendement. Plus précisément, nous avons choisi d’utiliser 'indice
HSIC (Hilbert-Schmidt Indepencence Criterion) qui a montré de meilleurs résultats en com-
paraison avec les indices de Sobol. (3) (2)

Une nouvelle méthode permettant de proposer de nouvelles valeurs de parametres est pro-
posée : les propositions de parameétres obtenues par 'optimisation bayésienne sont évaluées
par un score de sensibilité utilisant HSIC, et seules les valeurs les plus intéressantes sont
retenues pour une nouvelle vague d’expériences.

Cette méthode a été évaluée sur un jeu de données avec 5 parametres dont les rendements
sont connus pour ’ensemble des valeurs de parametres. (4)

Une comparaison entre la méthode d’optimisation bayésienne de référence pour les chimistes
(4) et notre approche a montré qu’en moyenne, notre algorithme permet d’obtenir des ren-

dements d’environ 5% plus élevés sur les 20 premieres expériences.

Notre objectif a long terme est de trouver des algorithmes efficaces en peu d’expériences
avec un nombre de parametres plus important.
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