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Sztuczna inteligencja (AlI) 1 uczenie maszynowe oferuja ogromny potencjal rozwoju
materiatoznawstwa i badan chemicznych. Sztuczna inteligencja jest w stanie analizowa¢ ogromne
zbiory danych, rozpoznawa¢ zlozone wzorce i dokonywa¢ doktadnych prognoz znacznie
wykraczajacych poza to, co jest mozliwe dla ludzkich badaczy, ktorzy nie wykorzystuja jeszcze
potencjatu tych ztozonych metod obliczeniowych. Mozliwo$ci te moga znacznie przyspieszy¢ rozwoj
nowych materialow o zoptymalizowanych wtasciwosciach do szerokiego zakresu zastosowan.

W dziedzinie chemii sztuczna inteligencja jest juz stosowana w celu usprawnienia réznych obszaréw
badan. W przypadku odkrywania i projektowania lekow, modele uczenia maszynowego sg szkolone w
celu przewidywania wtasciwosci 1 zachowania czgsteczek w celu identyfikacji nowych kandydatow na
leki w bardziej efektywny sposob. Sztuczna inteligencja jest rowniez wykorzystywana do analizy
duzych zbioréw danych znanych materiatow w celu odkrycia nowych zaleznosci miedzy strukturg a
wlasciwosciami, ktére moga pomédc w projektowaniu nowych materialow o ukierunkowanej
wydajnosci.

Narzedzia sztucznej inteligencji sa szczegOlnie obiecujace, jesli chodzi o przyspieszenie rozwoju
nowych materiatlow funkcjonalnych, takich jak ciecze jonowe. Te projektowalne rozpuszczalniki
sktadaja si¢ w catosci z jonow 1 wykazuja intrygujace wilasciwosci, ktore czynig je potencjalnie
uzytecznymi w szerokim zakresie zastosowan komercyjnych i przemystowych. Jednak synteza cieczy
jonowych o zoptymalizowanych wlasciwosciach do konkretnych zadan pozostaje trudnym procesem
prob i btedow.

W tym projekcie algorytm Model Agnostic Meta Learner moze zaoferowaé skuteczne podejscie do
szybszego przewidywania zdolno$ci sorpcyjnych nowych cieczy jonowych. Poprzez trenowanie
modeli na danych z powigzanych, ale innych zadan sorpcyjnych, meta-uczenie ma na celu
wyodrebnienie ogolnych wzorcow, ktore umozliwiajg modelowi szybkie i skuteczne dostosowanie si¢
do nowych zadan przy niewielkiej ilo$ci danych. Moze to przesunaé¢ projektowanie cieczy jonowych
w kierunku paradygmatu bardziej opartego na danych, ktéry uwzglednia wczedniejsza wiedze
chemiczng, aby zmaksymalizowa¢ wydajno$¢ eksperymentu i1 szybkos¢ odkrywania nowych
zwigzkow.

Analiza modelu postuzy jako podstawa do bardziej wydajnego projektowania nowych, specyficznych
dla =zadania cieczy jonowych, ktorych zdolno$¢ sorpcyjna zostanie oceniona na etapie
eksperymentalnym projektu dla amfoterycyny i tlenu. W zwigzku z tym zostanie zbadane, w jaki
sposob ten nowy algorytm moze usprawni¢ badania strukturalne nad zwiazkiem miedzy absorpcja a
chemicznymi grupami strukturalnymi. Oczekuje si¢, ze zostanie udowodnione, ze proponowana
metoda moze by¢ przydatna w badaniach struktura-wtasciwos$ci nawet przy niewielkiej ilosci danych,
a cel projektu, jakim jest zaproponowanie nowych, specyficznych dla zadania cieczy o zwigkszonej
zdolnosci sorpcyjnej, zostanie osiggnicty. Temat badan jest wazny dla spotecznos$ci naukowej i zostat
wybrany do doglebnego zbadania ze wzgledu na rosngce znaczenie technik sztucznej inteligencji w
materiatoznawstwie i duze znaczenie cieczy jonowych w dziedzinie projektowalnych zielonych
rozpuszczalnikow przysztosci.

Podsumowujac, integracja sztucznej inteligencji oraz nauk chemicznych i materialowych moze
zasadniczo zmieni¢ sposob odkrywania i opracowywania nowych materialéw funkcjonalnych, takich
jak ciecze jonowe. Dzigki odpowiednim technikom i zbiorom danych, narzgdzia sztucznej inteligencji
mogg umozliwi¢ bardziej racjonalne, oparte na danych projektowanie, ktore przyspieszy odkrywanie
cieczy jonowych dostosowanych do konkretnych zastosowan o wysokiej wartosci.



