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Systemy uczace sie moga ulepszyc¢
projektowanie molekularne
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Na roznych etapach badan nad tworzeniem efektywnych nanosysteméw
wykorzystywanych w produkcji molekularnej uzyteczna bytaby mozliwo$¢ oszacowania wtasciwosci

i reakcji uktadow atomoéw o réznej wielkosci. W przypadku nierelatywistycznej mechaniki kwantowej,
takich informacji dostarcza réwnanie Schrodingera, ale tylko w przypadku analitycznych obliczen dla
atomu wodoru oraz jonoéw z jednym elektronem. Dla wiekszych atomow i czasteczek, rozwiazania
liczbowe wymagaja pewnych kompromiséw pomiedzy wykonalnoscig obliczen a ich dokladnoscia.
Ostatnie prace naukowcéw z Argonne National Laboratory sugeruja, ze systemy uczace sie moga by¢
efektywna alternatywa dla obliczen liczbowych.

Pakiet algorytmow sztucznej inteligencji moze stac sie podstawowym zestawem wykorzystywanym
w chemii. Dzieki oprogramowaniu komputerowemu mozna obecnie szybko przewidzie¢ wtasciwosci
czasteczek na podstawie ich przypuszczalnej struktury. Tego typu postep powinien umozliwié
chemikom projektowanie nowych czasteczek na komputerach zamiast przeprowadzania
przeciagajacych sie w nieskonczonos$é¢ badan na zasadzie préb i btedow.

Glownym przeciwnikiem komputerowego wspomagania jest rownanie Schrodingera. Teoretycznie,
dzieki temu matematycznemu potworowi mozna obliczy¢ prawdopodobienstwo, ze w danym atomie
lub czasteczce elektrony beda znajdowac sie w okreslonym potozeniu, ktére determinuje wtasciwosci
chemiczne i fizyczne. Sytuacja komplikuje sie jednak przy wiekszej ilosci elektronéw i protonéw,
wiec dokladne rozwigzania sa mozliwe jedynie dla najprostszych systeméw atomow.

Naukowcy opracowali model komputerowego systemu uczacego sie do obliczenia energii atomizacji
(energia potrzebna do rozbicia izolowanej czasteczki na swobodne atomy) i zastosowali ten model do
bazy danych utworzonej z 7165 mikroskopijnych czasteczek organicznych o znanej strukturze
i energii wigzan, oraz zawierajacych do siedmiu atoméw wegla, azotu , tlenu, lub siarki, a takze
odpowiednia ilo$¢ atoméw wodoru niezbednych do nasycenia wiazan. Wyniki badan wykazaty, iz
przecietnie btad obliczen wynosi zaledwie 9,9 kcal/mol, poréwnywalnie do stopnia doktadnosci
metod opartych na réwnaniu Schrodingera, z ta réznica, ze obliczenia te wykonano w utamkach
sekundy, a nie w ciagu godzin. Naukowcy sugeruja, ze ich metoda moze pozwoli¢ na racjonalne
projektowanie czasteczek lub obliczen dynamiki molekularnej systemow atomoéw, ktore sa
poddawane reakcjom chemicznym.
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Najlepszy studencki projekt robotyczny
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zostanie sfinansowan

Studenci z Rzeszowa maja szanse na zrealizowanie pomyst.
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Sie¢, ktora odpowiada za chorobe Parkinsona

Sie¢ mozgowa SCAN, ktéra taczy myslenie z ruchem,.
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Smartfon szkodzi rozwojowi dziecka

Psycholog w Dniu Bezpiecznego Internetu.
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Polscy naukowcy opisali najmniejsze znane
genomy bakteryjne

Poinformowali badacze na lamach ,Nature Communications”.
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ak nauke przetwarzac na biznes?

Pracami Rady pokieruje minister finanséw i gospodarki Andrzej Domanski.
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Ciaza i urlopv dla rodzicow a grant
badawcze

Instytucje tlumacza zasady przedtuzania uméw.
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Nadcisnienie bialego fartucha

Im dziecko mtodsze, tym czesciej zdarza sie u niego ono.
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Wplyw ojca na zdrowie dziecka jest wiekszy,
niz podejrzewano

Wynika z najnowszych badan publikowanych przez ,Health Psychology”.
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