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La recherche de molécules satisfaisant des propriétés moléculaires cibles est un enjeu majeur en chimie
moléculaire. Dans le cadre de cette thése, nous cherchons a aborder en particulier des problémes liés au
domaine de la chimie des matériaux moléculaires organiques. Ces problémes dépendent de fonctions
d'évaluation des propriétés cibles dont le calcul est colteux. Dans nos travaux, nous considérons la recherche
de molécules satisfaisant des propriétés cibles comme un probléme d'optimisation combinatoire de graphes
moléculaires. Nous proposons un algorithme évolutionnaire générique et interprétable pour l'optimisation de
propriétés moléculaires, et nous montrons qu'il permet d'optimiser avec succés de nombreuses proprietés.
Nous proposons une approche par contrainte pour favoriser le réalisme des solutions générées. Nous
définissons une méthode d'optimisation efficace pour la maximisation de la diversité moléculaire, basée sur
notre algorithme évolutionnaire. Cela nous permet de générer un jeu de molécules trés divers. Nous montrons
également que l'objectif de diversité peut apporter un gain d'efficacité pour I'optimisation d'une propriété
moléculaire cible. Finalement, nous proposons une approche d'optimisation boite-noire basée sur un modéle
de substitution qui est définie pour l'optimisation de propriétés coliteuses, et nous en menons une étude
approfondie. Le modéle de substitution est un modéle d’apprentissage artificiel ayant pour objectif de prédire
a faible colt les valeurs des propriétés cibles.
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