Nr rejestracyjny: 2025/57/N/ST4/03587; Kierownik projektu: mgr Mikotaj Jan Martyka

W kierunku doktadnych uniwersalnych potencjaléw uczenia
maszynowego do symulacji elektronowych stanéw wzbudzonych
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Gdy czasteczki pochlaniaja $wiatlo — na przyklad Swiatto stoneczne lub laserowe — ener-
gia ta moze przenies¢ czasteczke ze stanu podstawowego do elektronowego stanu wzbudzonego.
Stany wzbudzone odgrywaja kluczows role w takich zjawiskach jak dzialanie paneli stonecznych,
postrzeganie Swiatta przez ludzkie oko, terapia fotodynamiczna w leczeniu nowotworéw czy zmiana
wlasciwosci materialéw pod wplywem Swiatta. Zrozumienie i symulacja stanéw wzbudzonych ma
zatem fundamentalne znaczenie dla rozwoju odnawialnych Zrédetl energii, elektroniki molekularnej
oraz nowoczesnych materialéw i lekow.

Niestety, doktadne symulacje stanéw wzbudzonych z uzyciem tradycyjnych metod chemii kwan-
towej sa bardzo czasochlonne i kosztowne. W praktyce ograniczaja si¢ one do bardzo matych ukta-
déw molekularnych. Celem niniejszego projektu jest przetamanie tych barier poprzez zastosowanie
uczenia maszynowego do tworzenia modeli zdolnych do przewidywania wlasciwosci stanéw wzbu-
dzonych o rzedy wielkosci szybciej niz klasyczne metody, przy zachowaniu wysokiej dokladnosci.

Cho¢ uczenie maszynowe juz zrewolucjonizowato symulacje czasteczek w stanie podstawowym,
zastosowanie go do stanéw wzbudzonych jest znacznie trudniejsze. Wynika to z ich ztozonosci i nie-
regularnosci: wiele powierzchni energii oddziatuje i przecina sie w trudny do przewidzenia sposob.
Pomimo tych trudnosci nasz zespét opracowal niedawno OMNI-P2x — pierwszy na $§wiecie uni-
wersalny potencjal uczony maszynowo (MLP, ang. machine learning potential) dla stanéw wzbu-
dzonych. Model ten pozwala na szybkie i doktadne przewidywanie widm UV-Vis oraz geometrii
czasteczek w stanie wzbudzonym i moze by¢ dostosowany do symulacji reakcji fotochemicznych.

W ramach tego projektu podejmiemy kolejne kroki w kierunku uczynienia uniwersalnych
modeli MLP niezawodnym narzedziem fotochemii teoretycznej. Nasze cele to:

e Wygenerowanie duzych, wysokiej jakosci zbiorow danych dostosowanych do uczenia modeli
stanéw wzbudzonych;

e Opracowanie zaawansowanych architektur sieci neuronowych, uwzgledniajacych symetrie mo-
lekularne i informacje o stanie elektronowym;

e Zastosowanie techniki delta learning, ktéra polega na korygowaniu szybkich, przyblizonych
metod za pomoca uczenia maszynowego, w celu osiagniecia jakosci drozszych, doktadniejszych
metod ;

e Opracowanie procedur dostrajania modeli uniwersalnych do konkretnych zadan, takich jak
symulacje reakcji fotochemicznych w czasie rzeczywistym;

e Zastosowanie modeli w praktyce: do projektowania czasteczek do magazynowania energii
stonecznej (systemy MOST).

Efektem projektu bedzie nowa generacja modeli opartych na sztucznej inteligencji, ktére umoz-
liwig badaczom symulowanie oddzialywan Swiatta z materig szybciej, bez koniecznosci korzystania
z superkomputeréw czy zaawansowanej wiedzy specjalistycznej. Projekt ten moze przyspieszy¢ od-
krycia w chemii, nauce o materiatach i fotobiologii, wspierajac rozwdj technologii przysztosci i
zrownowazonej energetyki.



