Sztuczna inteligencja poszukuje
nowych materialéw, czastek, planet, ...

Janusz Adamowski



Rysunek 1: Go — najbardziej zlozona strategiczna gra planszowa, powstala w
Chinach ok. 1100 roku p.n.e.

Sztuczna inteligencja juz istnieje.

1 2017 — rok przelomu

27 maja 2017 roku program AlphaGo (Master), stworzony przez firme
DeepMind, nalezaca do koncernu Google, wygral w 209 ruchach ostat-
nig z trzech partii pojedynku gry planszowej go z arcymistrzem $wiata
w tej grze (Ke Jie, Chiny).

Wynik rozgrywki: AlphaGo Master — Ke Jie 3:0.

= moc obliczeniowa komputera uzytego w koncowej rozgrywce byta 10-
krotnie mniejsza niz komputera uzytego w 2016 r. w rozgrywkach z korean-
skimi arcymistrzami mistrzami gry go.

Program AlphaGo Master oparty jest na 2 sieciach neuronowych.

W pazdzierniku 2017 nowy program AlphaGo Zero (wykorzystu-
jacy algorytm samouczenia si¢) wygral w grze go z AlphaGo Master
w stosunku 100:0.

Pierwsza wygrana komputera z czlowiekiem:

W 1997 r. arcymistrz szachow Garri Kasparow przegral z komputerem Deep
Blue firmy IBM.
Porownanie zlozonosci szachéw 1 go

Szachy: liczba mozliwych rozgrywek ~ 10'2°

= komputer moze przewidzieé¢ (prawie) wszystkie mozliwe kombinacje przy-
sztych ruchow

Go: liczba mozliwych rozgrywek ~ 10761



s
$Y

900
P

T looece
1o J6
1500008

O_

o0
5

oo

S %e?

&

8 Te s

0
Télg]

Rysunek 2: Schemat rozgrywki go. Plansza zawiera 19x19 = 361 pol.

T1

Rysunek 3: Schemat blokowy sieci neuronowej.



—> komputer nie moze przewidzie¢ wszystkich mozliwych kombinacji przy-
sztych ruchéw. Do wygranej potrzebny jest przede wszystkim instynkt, umie-
jetnosé uczenia sie i odpowiednia strategia, czyli inteligencja.

Sprecyzowania pojeé

e Sztuczna inteligencja (Artificial Intelligence [AI]) — koncepcja kon-
strukcji maszyn/komputeréw, ktore sa zdolne do wykonywania zadan w
sposob inteligentny (smart)

e Samouczenie si¢ maszyn (Machine Learning [ML]) — zastosowanie
AT opierajace sie na idei, ze maszyny/komputery z dostepem do odpo-
wiedniej bazy danych moga uczy¢ sie same.

2 Poszukiwanie nowych materialéw
Projekt badan

”Use machine learning to find energy materials”
Nature, 7 December 2017
by Edward Sargent, Alan Aspuru-Guzik et al.

Projekt zastosowania algorytmow Al do przeszukania bazy wlasnosci ma-
terialow (~700 000 materialow) w celu znalezienia tych materialow (energy
materials), ktore sa odpowiednie do przetwarzania energii promieniowania sto-
necznego na energie pradu elektrycznego w bateriach stonecznych

—> Ponadto poszukiwane beda nowe materiaty do budowy bardziej wydaj-
nych ogniw stonecznych na podstawie obliczen energii catkowitej.

Energetyka przyszlosci

Przewidujemy, ze — w niezbyt odlegltej przysztosci — wiekszo$¢ energii po-
trzebnej ludzkosci bedzie pochodzita z promieniowania stonecznego.

Catkowita moc wykorzystywana przez ludzi wynosi ~ 18 TW,
czyli ~ 0.02 % mocy promieniowania stonecznego docierajacego do powierzchni
Ziemi.

Przyklad zakorniczonych badan naukowych wykonanych przy uzyciu
algorytmu sztucznej inteligencji

Phys. Rev. Lett. 117, 23 September 2016

"Machine Learning Energies of 2 Million Elpasolite (ABC2Dg) Crystals” by
F.A. Faber et al.

Elpasolit — mineral o strukturze krystalicznej typu AlNaKyFg.



A solar farm floats on a lake that formed after the collapse of a deep coal mine in Huainan, China.

Rysunek 4: Farma stoneczna.

Rysunek 5: Struktura komoérki elementarnej elpasolitu.
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FIG. 2. Formation energies for all 2 x 10° elpasolites made up of all main-group elements up to Bi predicted by the 10 x 10* ML
model. The outer vertical and horizontal axis corresponds to the x; and x5 symmetry position, respectively. The inner vertical and
horizontal axis corresponds to the x; and x; symmetry position, respectively. The elemental sequence follows the elpasolite order of
Fig. 1(d). The white pixels correspond to subspaces of ternary, binary, or elementary nonelpasolite crystals.

Rysunek 6: Wyniki obliczenn metoda ML.

Niektore elpasolity, poddane dziataniu promieniowania jonizujacego, emituja,
promieniowanie widzialne.

= zastosowanie w przyrzadach scyntylacyjnych

Model ML zostal zastosowany do obliczenia energii wigzania wszystkich
~ 2 x 10° elpasolitéw zlozonych z pierwiastkéw grup gtéwnych (az do Bi).

Energia catkowita obliczona metoda ML

N’ N
B(x)=)Y e+ Y aie /7 (1)
1 7

€; — $rednia energia atomu w komorce elementarnej N’ = liczba atomow
w komorce elementarnej, dla elpasolitow N’ = 10 {a;} = zbior wag o = skala
uktadu d; = ||x — x|

Parametry we wzorze (1) zostaty dobrane na “treningowym” zbiorze N = 10%
przypadkow.

Wyniki obliczen zgadzaja sie z doktadnoscia ~ 0.1 eV/atom z wynikami
eksperymentow (doktadnosé lepsza od DFT).



Rysunek 7: Powiekszony pojedynczy kwadrat z poprzedniego rysunku.

Obliczenia na tak duza skale bylyby niewykonalne przy uzyciu
innych metod, np. DFT.

3 Zastosowanie sztucznej inteligencji w nauce
Zastosowanie sztucznej inteligencji do poszukiwan nowych:

e materialow fotowoltaicznych,

e materialéw nadprzewodzacych,
e zwigzkéw chemicznych,

o czastek,

e planet poza Ukladem Stonecznym,

Program NASA poszukiwania nowych planet poza Ukladem
Stonecznym

Kosmiczny teleskop "Kepler” od 2009 r. zebral dane o trajektoriach po-
nad 150000 obiektow kosmicznych, w tym ponad 2500 exoplanet (planet poza
Ukladem Stonecznym).

Analiza tych danych wykonana pod koniec roku 2017 przez sztuczng in-
teligencje zainstalowana na komputerach Google’a pozwolita na odkrycie 2
nowych exoplanet.

Odkryto przy tym pierwszy (poza Ukladem Stonecznym) uklad z 8 plane-
tami.

Nowe czasopisma naukowe



e Artificial Intelligence (Elsevier)

e Nature Machine Intelligence, Launching January 2019,
Chief Editor — Liesbeth Venema (poprzednio Physics Editor w Nature).

e Nick Bostrom, Oxford University, "Superintelligence: Paths, Dangers, Stra-
tegies” (jest takze dostepne wydanie polskie)

Nowe tematy badan interdyscyplinarnych

”Zastosowanie algorytmoéw sztucznej inteligencji do ...”
Temat "Rekonstrukcja §ladéow typu "downstream"w eksperymencie LHCb
metodami inteligencji obliczeniowe;j”

zgloszony na Interdyscyplinarne Srodowiskowe Studia Doktoranckie FCB
przez prof. Piotra Kulczyckiego i dr. hab. Tomasza Szumlaka.

4 Scenariusze na przysztosé

Korzysci

e Rozwiazanie wielu probleméw naukowych, szczegélnie probleméw wielu
cial.

Zastosowanie algorytmow sztucznej inteligencji do wspomagania badan
naukowych: przegladanie na biezaco wszystkich publikacji nauko-
wych z zakresu okreslonej tematyki i wybranie publikacji godnych za-
stosowania.

e Wspomaganie rozwoju cywilizacji, np.

— zastosowanie Al w diagnostyce choréb (Nature, 15 March 2018)

— samochody autonomiczne (calkowicie kierowane przez kom-
putery)

Zagrozenia

Zastosowanie sztucznej inteligencji do wplywania na emocje wyborcow:
indywidualnie adresowany przekaz informacji/dezinformacji podczas kam-
panii wyborczej.



superinteligencia

maksymalna inteligencja
cziowicka

Rysunek 8: Przewidywany rozwoj sztucznej inteligencji: krzywa przejscia.

e W prowingji Sinciang (Chiny) wprowadzono system inwigilacji elektronicz-
nej 11 mln Ujguréw za pomoca aplikacji zainstalowanej (obowigzkowo)
na smartfonach wszystkich rdzennych mieszkaiicow tej prowincji.

e Nowy wyscig zbrojen (USA, Rosja, Chiny)

T = czas przejscia

Krotki czas przejscia T < rok (moga to by¢ nawet godziny!!!) — brak mozli-
wodci reakcji.

Dtugi czas przejscia T' ~ kilka/kilkanascie lat — mozliwe rozwiazania: wpro-
wadzenie nowego prawa, umoéw miedzynarodowych

— komputery z wbudowang etyka (“etyka komputerow”)

Stephen Hawking (114 marca 2018)

Prognoza/ostrzezenie dla swiata:
”Obawiam sie¢, ze AI moze calkowicie zastapié¢ ludzi.”

Rozwd6j sztucznej inteligencji moze zagrozi¢ istnieniu
ludzkiej cywilizacji.

Nieco optymizmu

Gdy juz sztuczna inteligencja rozwiaze wszystkie nasze problemy naukowe



Rysunek 9: Zdjecie z Dolomitéw.

Podziekowania dla przeglgdark: Google.

Dziekuje Panstwu za uwage.
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