Algorithmes évolutionnaires et structures cristallographiques

Sujet de projet + stage M2 pour l’année 2007/2008

Encadrants : 


· Prof. Pierre Collet
(pierre.collet@lsiit.u-strasbg.fr)

Laboratoire des Sciences de l'Image, de l'Informatique et de la Télédétection
· Dr. Laurent Baumes 
(baumesl@itq.upv.es)

Instituto de Tecnologia Quimica (http://itq.webs.upv.es/)

Nombre d’étudiants : 
2

Mots-clés : 
Algorithmes évolutionnaires, benchmarks, operateurs, paralellisation, complexité, topologie, fitness, représentation.

Pré-requis : 

Bonne connaissance de la programmation en C, un minimum d’anglais

Présentation du projet : 


Les algorithmes évolutionnaires ont été testés pour de très nombreux problèmes et ce dans un nombre impressionnant de domaines. Tous ces différents « problèmes » peuvent être regroupés selon les exigences et particularités inhérentes pour chacune des applications : espace continue/discret/autre, multi-objectives, contraintes, intégration de connaissance, dimensionnalité de l’espace de recherche, fitness très couteux, multi-modalité et dispersion des solutions, etc. Ici une nouvelle application est proposée : la détermination de la structure atomique de matériaux cristallins, et en particulier les zéolites. Aucune connaissance particulière en chimie ou en physique est requise afin d’aborder ce problème. Une zeolite peut être vu comme un casse-tête chinois : les règles sont simples et le jeu est réellement captivant! 
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Figure A
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Figure B
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Figure C


 Un cristal possède une structure périodique et ordonnée, par exemple le sel (Figure A). « Ordonné » signifie qu'un même motif (Figure B) est répété à l'identique selon un réseau régulier. La plus petite partie du réseau et un groupe d’éléments de symétrie (Figure C) permettent de recomposer l'empilement.

Sujet du stage :

Le but est soit de générer des structures hypothétiques pour certains types de cristaux ou alors de retrouver la structure d’un matériau à partir de données simples (nombre d’atomes, éléments de symétrie…). Les zéolites (Figure E, zeolite LTA) par exemple sont formées d’atomes tétraédriques et oxygène (Figure D, motif de la zeolite LTA). 
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Figure D
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Figure E


La formalisation du problème et le système de représentation devraient permettre de le situer par rapport à des cas déjà étudiés avec des algorithmes évolutionnaires, mais aussi de suggérer de nouvelles approches induites par certaines caractéristiques. L’analyse et la compréhension des liens entre espace de représentation, manipulation des solutions, fonction de fitness, et « complexité » des différents cas d’études constituent la première étape de ce stage. Des solutions hybrides seront à envisager (optimisation global-local), ainsi que d’autres types d’algorithmes tels que des systèmes d’apprentissage ou de la théorie des graphes.

A la suite de ce projet (2 élèves), deux stages rémunérés de Master 2 seront proposés par l’Instituto de Tecnologia Quimica (Valencia Spain) afin d’obtenir un logiciel puissant implémenté sur des machines multiprocesseurs. En cas de succès, ces stages pourraient se poursuivre sur des thèses en convention CIFRE.

Bibliographie :

Chercher sur le web : Zéolites, MOFs (Metal Organic Framework), cristallographie, algorithmes évolutionnaires, etc…

