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Sztuczna inteligencja uczy sie przewidywac
dynamike czasteczek

Symulacje ruchu atomow naleza do podstawowych narzedzi wspolczesnej chemii, fizyki
i nauki o materialach. Sa jednak bardzo kosztowne obliczeniowo: komputer musi sledzi¢
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zmiany polozenia atomow krok po kroku, a tych krokéw bywaja miliony. Nowy model
sztucznej inteligencji znaczaco poprawia efektywnos¢ takich symulacji, przewidujac od razu,
jak bedzie wygladal caly fragment ruchu czasteczek.

Od lat badacze probuja coraz dokladniej opisywac¢ zachowanie materii w skali atomowej. Gdy chemik
chce zrozumied, jak drga czasteczka, jak zmienia jej ksztalt, jak przebiega reakcja albo jak ukladaja
sie atomy w sieci krystalicznej, siega po symulacje dynamiki molekularnej. To metoda bardzo wazna,
ale zarazem kosztowna. Komputer musi przesuwac¢ uktad w czasie bardzo matymi krokami i po
kazdym kroku oblicza¢ sily dzialajace na atomy i ich pozycje. To troche tak, jakby planujac trase
samochodem trzeba bylo podzieli¢ ja na etapy o dlugosci jednego metra.

W czasopiSmie naukowym Journal of Chemical Theory and Computation (doi:
10.1021/acs.jctc.5¢c01689) miedzynarodowy zespot naukowy Pavlo O. Drala z Instytutu Fizyki na
Wydziale Fizyki, Astronomii i Informatyki Stosowanej Uniwersytetu Mikotaja Kopernika w Toruniu
proponuje rozwiazanie tego problemu. Model nazwany MDtrajNet ma przewidywac potozenia
atomow bezposrednio dla zadanego momentu w przyszitosci - z pominieciem zwyklego, zmudnego
liczenia wszystkich etapéw posrednich. To préba zmiany catej logiki obliczen z wykorzystaniem
algorytmoéw sztucznej inteligencji. Dotad uczenie maszynowe czesto stuzyto w chemii do szybszego
obliczania sit miedzy atomami. Byto to duzym usprawnieniem obliczen, ale sam przebieg symulacji
pozostawal sekwencyjny: krok, obliczenie, krok, obliczenie. Teraz badacze prébuja przeskoczy¢ to
podstawowe ograniczenie i omina¢ sama potrzebe ciggtego wykonywania kolejnych krokow.

Zeby to osiagnaé, zesp6t opracowat architekture taczaca dwa bardzo wazne kierunki rozwoju
sztucznej inteligencji. Pierwszy to modele uwzgledniajace symetrie przestrzenna, czyli takie, ktore
rozumieja, ze czasteczka pozostaje ta sama czasteczka takze wtedy, gdy ja obréci¢ lub przesunac.
Drugi to architektura typu transformer, znana szerzej z modeli jezykowych, ale coraz czesciej
stosowana takze w naukach sScistych. W tym przypadku pomaga ona analizowa¢ wzajemne zaleznos$ci
miedzy atomami. Model dostaje informacje o typach atoméw, ich poczatkowych potozeniach,
predkosciach i czasie, dla ktérego ma przygotowac przewidywanie i na tej podstawie wyznacza
przyszta konfiguracje uktadu.

Naukowcy zbudowali model bazowy, nazwany MDtrajNet-1 i trenowali go na zbiorze danych
obejmujacym 173 uklady czasteczkowe, zawierajace od dwdch do dziewieciu atomoéw. Nie chodzito
o nauczenie modelu jednej konkretnej czasteczki, lecz o przygotowanie narzedzia, ktére da sie
przenosi¢ miedzy réznymi ukladami chemicznymi. Osiggnieto blisko stukrotne przyspieszenie
obliczen wobec klasycznych symulacji opartych na uczeniu maszynowym, trenowanych na tych
samych danych. Przy tym algorytm nie tracit na doktadnosci. W wielu testach model dawat
trajektorie bardziej zgodne z danymi odniesienia niz poréwnywane metody. To kluczowe, aby
zachowac¢ sens fizyczny i chemiczny symulacji.

Model generowat stabilne trajektorie nie tylko dla czasteczek znanych z procesu trenowania, lecz
takze dla czesci ukladéw wczesniej niewidzianych. Co wiecej badacze pokazali, ze mozna go dostroic¢
do bardziej ztozonych przypadkéw. Jednym z testow byt alaninowy dipeptyd, czyli klasyczny uktad
modelowy w chemii obliczeniowej i biofizyce. Model dobrze odtworzyt najwazniejsze obszary
przestrzeni konformacyjnej, a wiec rézne typowe ulozenia czasteczki. To moze mie¢ znaczenie dla
projektowania lekow, nowych materiatow, katalizatoréw czy baterii.

Sukcesy te nie oznaczaja, ze algorytm jest ukonczony. Dzisiejsza wersja modelu byla trenowana na
stosunkowo niewielkim fragmencie przestrzeni chemicznej. Obejmuje raczej mate uklady, a nie petne
bogactwo rzeczywistych problemow spotykanych w chemii materiatow czy biologii. Zdarzaly sie tez
nieudane trajektorie, zwtaszcza dla przypadkéw stabo reprezentowanych w danych treningowych.



Niemniej wyniki wyraznie wskazuja, ze szybsze obliczenia dynamiki molekularnej sa mozliwe bez
utraty precyzji i poprawnosci.

W debacie o sztucznej inteligencji czesto méwi sie o zastepowaniu ludzi lub automatyzacji gotowych
czynnosci. Tymczasem w naukach $cistych coraz ciekawsze bywaja sytuacje, w ktérych Al nie tyle
przejmuje znana procedure, ile zmienia sam sposob stawiania problemu. W tych badaniach widac to
bardzo dobrze. Zamiast zwieksza¢ szybkos¢ uktadéw elektronicznych i komputeréw wykonujacych
obliczenia w klasyczny sposéb, naukowcy proponuja, by model Al uczyt sie bezposrednio przebiegu
ruchu atomoéw, i w ten sposdb poszukiwat sposobdw zwiekszenia efektywnosci samych algorytmoéw.
To istotne przesuniecie akcentu. Chemia obliczeniowa i fizyka molekularna wchodza w etap,
w ktérym sztuczna inteligencja zaczyna wspottworzy¢ nowe style uprawiania nauki. Nie zastepuje
praw fizyki, ale pomaga znajdowac krétsza droge do ich praktycznego wykorzystania.

Zrédlo: pap.pl
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Ruszyla IV edycja konkursu Pomosty
Przyszlosci

Najlepsze pomysty taczace nauke z biznesem.
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Kleszcz to tylko posrednik

Kretki Borrelia to czesciowo ,prezent” od gryzoni i ptakow
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Jak rower zmienil swia

Od drewnianej , maszyny biegowej” do emancypacji robotnikéw i kobiet
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Polacy opracowuja aparature dla teleskopow
europejskiej misji...
Utworza obserwatorium do badania fal grawitacyjnych.
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Badanie: portale spotecznosciowe nie chronia
przed samotnoscia

Samotnos¢ ma liczne negatywne skutki zdrowotne.
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Norowirusy - biegunka brudnvch rak

Przenoszone droga pokarmowa norowirusy wywotuja gwattowne wymioty.
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Rak nie jest wskazaniem do przedwczesneqo
rozwiazania ciazy

W czasie cigzy mozna bezpiecznie prowadzi¢ odpowiednie leczenie onkologiczne.
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Zakazenia w chirurgii to coraz wiekszy

problem

Konieczne jest wdrozenie skutecznego systemu opieki nad pacjentem.
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