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BEVEZETES

"Tudnak a gépek gondolkodni? " Alan Turing tette fel ezt a kérdést a
"Szamitogépek és intelligencia” cimii hires mivében. " Ugy véli, hogy a
kérdés megvalaszolasahoz meg kell hataroznunk, hogy mi a gondolkodas. A
gondolkodast azonban nehéz egyértelmien definialni, mert a gondolkodas
szubjektiv viselkedés. Turing ekkor vezetett be egy kozvetett modszert
annak ellen6rzésére, hogy egy gép képes-e gondolkodni, a Turing-tesztet,
amely azt vizsgalja, hogy egy gép képes-e az emberi intelligenciatol
megkiilonboztethetetlen intelligenciat felmutatni. Az a gép, amely
sikeresen teljesiti a tesztet mesterséges intelligenciénak minés[]l
egy rendszer vagy gép altal. A mesterséges intelligencia célja olyan gép
kifejlesztése, amely képes (gy gondolkodni, mint az ember, és utanozni az
emberi viselkedést, beleértve az érzékelést, az érvelést, a tanulast, a
tervezést, a joslast és igy tovabb. Az intelligencia az egyik f6 jellemzo,
amely megkiilonbozteti az embert az allatoktol. A véget nem ér6 ipari
forradalmakkal egyre tobbféle géptipus valtja fel folyamatosan az
emberi munkat az élet minden terliletén, és a kdzelgé
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(A kovetkezé oldalon folytatodik)
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az emberi ercforrasok gépi intelligenciaval valo helyettesitése a kovetkezo
nagy kihivas...

lekiizdendd kihivas. Szamos tudos foglalkozik a mesterséges intelligencia
terliletével, és ez gazdaggd és valtozatossa teszi a mesterséges
intelligencia teriletén folyd kutatasokat. A mesterséges intelligencia
kutatasi filozofiak kozé tartoznak a keresési algoritmusok, a tudasgrafok,
a természetes nyelvek feldolgozasa, 2 szakértGi rendszerek, az evollcios
algoritmusok, a gépi tanulas (ML), a mélytanulas (DL) és igy tovabb.

A mesterséges intelligencia altalanos keretét az 1. abra szemlélteti. A
mesterséges intelligencia fejlesztési folyamata magaban foglalja az
érzékelési intelligenciat, a kognitiv intelligenciat és a dontéshozatali
intelligenciat. Az észlelési intelligencia azt jelenti, hogy a gép rendelkezik az
emberek altal ismert alapvetd latasi, hallasi, tapintasi stb. képességekkel. A
kognitiv intelligencia az indukcio, a kovetkeztetés és az ismeretszerzés
magasabb szint(i képességét jelenti. A kognitiv tudomany, az
agytudomany és az agyszer(i intelligencia inspiralta, hogy a gépeket az
emberhez hasonlé gondolkodasi logikaval és kognitiv képességgel ruhazza
fel. Amint egy gép rendelkezik az érzékelés és a megismerés
képességeivel, gyakran elvarjak téle, hogy az emberekhez hasonloan
optimalis dontéseket hozzon, hogy javitsa az emberek életét, az ipari
gyartast stb. A dontési intelligencia megkoveteli az alkalmazott
adattudomany, a tarsadalomtudomany, a dontéselmélet és a
menedzsmenttudomany alkalmazasat az adattudomany kiterjesztéséhez,
hogy optimalis dontéseket hozhasson. Az érzékelési intelligencia, a kognitiv
intelligencia és a dontéshozatali intelligencia céljanak eléréséhez az Al
infrastrukturalis rétegére van szikség, amelyet adatok, tarolasi és
szamitasi teljesitmény, ML-algoritmusok és Al-keretek tamogatnak. Ezutan
a modellek képzésével képes megtanulni az adatok belsé torvényszeriiségeit
az Al-alkalmazasok tamogatasahoz és megvalositasahoz. A mesterséges
intelligencia alkalmazasi rétege egyre kiterjedtebbé valik, és mélyen
integralodik az alaptudomanyokkal, a ipari gyartassal, az emberi
élettel, a tarsadalmi kormanyzassal és a kibertérrel, ami mélyrehato
hatassal van a munkankra és az életmodunkra.

A MESTERSEGES INTELLIGENCIA TORTENETE

A modern mesterséges intelligencia kutatas kezdete John
McCarthy-ra vezethetd vissza, aki 1956-ban a Dartmouth College-ban
tartott konferencian alkotta meg az "artificial intelligence (Al)" kifejezést.
Ez jelképezte a mesterséges intelligencia tudomanyag sziiletését. A
kovetkezé években a fejlodés elképeszt6 volt. Sok tudos és kutatod az
automatizalt kovetkeztetésre Osszpontositott, és a mesterséges
intelligenciat matematikai tételek bizonyitasara és algebrai problémak
megoldasara alkalmazta. Az egyik hires példa a Logic Theorist, egy Allen
Newell, Herbert A. Simon és Cliff Shaw altal irt szamitogépes program,
amely a "Principia Mathematica" elsé 52 tételébdl 38-at bizonyit, és
néhanyhoz elegansabb bizonyitasokat is szolgaltat. 2 Ezek a sikerek
sok mesterséges intelligencia Gttorét vadul opti- mizmussa tettek, és
alatamasztottak azt a hitet, hogy a kozeljovében teljesen intelligens
gépeket fognak épiteni. Hamarosan azonban rajottek, hogy még hosszu Gt
all eléttiik, mire az emberi intelligenciaval egyenértékii intelligenciaval
rendelkez6 gépek végcéljai megvalosulhatnak. Szamos nem trivialis
problémat nem tudtak kezelni a

285zénkémiai Intézet, Kinai Tudomanyos Akadémia, Taiyuan 030001, Kina

a logikai alapu programok. Egy masik kihivas a szamitasi
resources to compute more and more complicated problems. As a result,
organizations and funders stopped supporting these under-delivering Al
projects.

A mesterséges intelligencia az 1980-as években Ujra népszer(ivé valt,
amikor tobb kutatdintézet és egyetem feltaldlta a mesterséges
intelligencia rendszerek egy olyan tipusat, amely a szakértéi tudasbol
szarmazo alapvet6 szabalyok egy sorat foglalja Gssze, hogy segitsen a
nem szakértéknek specialis dontéseket hozni. Ezek a rendszerek a
"szakért6i rendszerek”. "llyen példaul a Carnegie Mellon Egyetem altal
alairt XCON és a Stanford Egyetem altal tervezett MYCIN. A szakért6i
rendszer a szakértGi tudasbol szarmaztatott logikai szabalyokat a valos
vilag figyelemmel kapcsolatos problémainak megoldasara. A mesterséges
intelligencia kutatasanak lényege ebben az idészakban az a tudas, amely a
gépeket "okosabbad" tette. " A szakért6i rendszer azonban fokozatosan
szamos hatranyt tart fel, mint példaul az adatvédelmi technologiak, a
flexibilitds hianya, a gyenge sokoldalUsag, a draga karbantartasi koltségek
stb. Ugyanakkor a japan kormany altal nagymértékben finanszirozott Otodik
Generacios Szamitogép Projekt nem érte el eredeti céljainak nagy részét.
Ismét megsz(int a mesterséges intelligencia kutatasanak finanszirozasa,
és a mesterséges intelligencia élete masodik mélypontjara jutott.
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2006-ban Geoffrey Hinton és munkatarsai3~* attorést értek el a mesterséges

intelligencia teriiletén azaltal, hogy

a mélyebb neurdlis halozatok épitésének megkozelitését, valamint a
gradiens eltlinésének elkeriilését javasolja a képzés soran. Ez Ujra
fellenditette a mesterséges intelligencia kutatasat, és a DL algoritmusok a
mesterséges intelligencia kutatas egyik legaktivabb teriiletévé valtak. A DL
az ML egy alcsoportja, amely tobbrétegli neurdlis halézatokon alapul
reprezentacios tanulassal,” mig az ML a mesterséges intelligencianak egy
olyan része, amelyet egy szamitogép vagy program emberi beavatkozas
nélkiil képes tanulni és intelligenciat szerezni. A "tanulas" tehat az Al-
kutatas e korszakanak kulcsszava. A nagy adatmennyiségl
technologiak és a szamitasi teljesitmény novekedése hatékonyabba tette a
jellemzdk és informaciok levezetését a hatalmas adatmintakbol. Egyre tobb
Uj neurdlis halozati strukturat és képzési modszert javasoltak a DL
reprezentativ tanulasi képességének javitasara, valamint a DL altalanos
alkalmazasokra valo tovabbi kiterjesztésére. A jelenlegi DL-algoritmusok
megfelelnek az emberi képességeknek, s6t feliilmaljak azokat a
szamitogépes latas (CV) és a természetes nyelvfeldolgozas (NLP) teriiletén.
A mesterséges intelligencia-technologidk az élet minden teriiletén
figyelemre mélto sikereket értek el, és tovabbra is bizonyitjak értékiket a
tudomanyos kutatas és a valds alkalmazasok gerinceként.

A mesterséges intelligencian beliil az ML jelent6s és széles kor( hatast
gyakorol a kovetkez6 teriiletek szamos aspektusara

technoldgia és tudomany: a szamitastechnikatol a foldtudomanyokon at az
anyagtudomanyokig, az élettudomanyoktol az orvostudomanyokon at a
kémiaig, a matematikaig és a fizikaig, a menedzsmenttudomanyoktdl a
kozgazdasagtanon at a pszicholdgiaig és mas adatintenziv empirikus
tudomanyokig, mivel az ML modszereket fejlesztettek ki a nagy
ateresztOképességli adatok elemzésére, hogy hasznos meglatasokat
nyerjenek, kategorizaljanak, el6rejelezzenek és  Ujszeri maodon
bizonyitékokon alapuld dontéseket hozzanak. Egy rendszer kiképzése a kivant
bemeneti-kimeneti viselkedés példainak bemutatasaval, messze lehet
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1. abra. A mesterséges intelligencia
altalanos kerete

egyszer(ibb, mint kézzel programozni, megjosolva a kivant valaszt az
Osszes lehetséges bemenetre. A kovetkezd fejezetek nyolc olyan
alaptudomanyt - koztilk az informatikat, a matematikat, az
orvostudomanyt, az anyagtudomanyt, a foldtudomanyt, az élettudomanyt, a
fizikat és a kémiat - tekintenek at, amelyek mesterséges intelligencia
technikakat fejlesztenek vagy hasznalnak fel a tudomanyok fejlédésének
elémozditasara és alkalmazasuk felgyorsitasara az emberek, a
tarsadalom és a vilag javara.

Al AZ INFORMATIKABAN

A mesterséges intelligencia célja az érzékelés, a megismerés és a
dontéshozatal képességeinek biztositasa a gépek szamara. Jelenleg az
informatika teriiletén soha nem latott {temben jelennek meg Uj
kutatasok és alkalmazasok, ami elvalaszthatatlan a mesterséges
intelligencia infrastruktirajanak tamogatasatol. Amint a 2. abran lathato, az Al
infrastruktira rétege magaban foglalja az adatokat, a tarolasi és szamitasi
teljesitményt, az ML algoritmusokat és az Al keretrendszert. Az érzékelési
réteg lehet6vé teszi, hogy a gépek rendelkezzenek a latas, hallas stb.
alapvet6 képességével. ACV példaul lehetévé teszi a gépek szamara, hogy
"lassanak" és azonositsak a targyakat, mig a beszédfelismerés és
beszédszintézis segiti a gépeket a beszédelemek "hallasaban" és
felismerésében. A kognitiv réteg az NLP,,¢tudasgrafok,” és a folyamatos
tanulas segitségével biztositja az indukcio, az érvelés és a tudas
megszerzésének magasabb szintl képességeit. ® A ddntéshozatali
rétegben a mesterséges intelligencia optimalis dontések meghozatalara
képes, mint példaul az automatikus tervezés, a szakért6i rendszerek és a
dontéstamogatd rendszerek. A mesterséges intelligencia szamos
alkalmazasa mélyrehatd hatast gyakorolt az alaptudomanyokra, az
ipari gyartasra, az emberi életre, a tarsadalmi kormanyzasra és a kibertérre.
A kovetkez6 alfejezetek attekintést nyGjtanak a mesterséges intelligencia
keretrendszerérél, az automatikus gépi tanulas (AutoML) technoldgiajarol
és szamos, az informacios figyelem teriiletén alkalmazott, legkorszer(ibb
Al/ML alkalmazasrol.

A mesterséges intelligencia keretrendszer alapvetd
eszkozoket biztosit a mesterséges intelligencia
algoritmusok megvalositasahoz.

Az elm(lt 10 évben a mesterséges intelligencia algoritmusokon alapulo
alkalmazasok jelent6s szerepet jatszottak kiilonbozé teriileteken és
témakban, amelyek alapjan a DL keretrendszer és platform viragzasa
megalapozddott. A mesterséges intelligencia keretrendszerek és
platformok csokkentik a mesterséges intelligencia technologiahoz valo
hozzaférés kovetelményét azaltal, hogy integraljak az algoritmusok
fejlesztésének teljes folyamatat, ami lehetévé teszi a kiilonb6zé
terliletek kutatéi szamara, hogy azt mas figyelemterlleteken is
hasznaljak, lehetévé téve szamukra, hogy a neurdlis haldzatok
szerkezetének megtervezésére Gsszpontositsanak, igy jobb megoldasokat
kinalva a sajat figyelemterlletik problémaira. A 21. szazad elején csak
néhany eszkoz, példaul a MATLAB, iz OpenNN és a Torch volt képes a
neuralis halozatok leirasara és fejlesztésére. Ezek az eszk6zok azonban
eredetileg nem Al-modellekhez késziiltek, 1igy olyan problémakkal

szembesiiltek, mint a bonyolult felhasznaldi APl és a GPU-tamogatas hianya.
Ebben az idészakban ezeknek a keretrendszereknek a hasznalata szakmai
informatikai ismereteket és faraszté modellépitési munkat igényelt.
Megoldasként megjelentek a DL korai keretrendszerei, példaul a Caffe, a
Chainer és a Theano, amelyek lehet6vé tették a felhasznalok szamara, hogy
kényelmesen épitsenek komplex mély neurdlis haldzatokat (DNN), példaul
konvollcios neuralis haldzatokat (CNN), rekurrens neuralis halézatokat (RNN)
és LSTM-eket,
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és ez jelentésen csokkentette a mesterséges intelligencia
modellek alkalmazasanak koltségeit. A technoldgiai oriasok

ezutan csatlakoztak az Al-keretrendszerek "”'iﬁ‘i.éﬁé‘.%?'l‘meuigence

menetéhez. * ¢ Google kifejlesztette a hires nyilt forraskodu
keretrendszerts,n @ JeASOrFLOW-ty ,  Migial hanfiacehgok  Al-
kutatocsoportja egy masik népszer(i platformot, a PyTorch-ot,
amely a Torch-ra éplil; -a"Microsoft Research kiadta a CNTK-t,
az Amazon pedig bejelentette az MXNet-et. Kozulik a
TensorFlow, anely egyben a legreprezentativabb keretrendszer is, a
Theano deklarativercepaampzasi stilusara hivatkozott, amely
nagyobb teret kinal a grafalapi optimalizalashoz, mig a PyTorch a
Torch imperativ pro- grammozasi stilusat 6rokolte, amely intuitiv,
felhasznalobarat, flexibilisebb és konnyebben kovethetd. W:Yae,}l
modern Al keretrendszerek és platformok széles korben alkalmazasr:
kerililnek, a szake aearek ma mar gyorsan S%Sra lé%rgxggnn}gs'?nn
allithatnak 0Ossze modelleket azaltal, hogy kulonbozo, adot
figyelemterUletekre specifikusan alkalmas épit6elemkészleteket és
nyelveket alkalmaznak. Az id6 mulasaval csiszolodva ezek a
platformok fokozatosan kifejlesztettek egy vilagosan definialt
felhasznaldi API-t, a tobb GPU-s és az elosztott képzés képességét,
valamint kiilonféle modell-allatkerteket és eszkdzkészleteket a
specialis feladatokhoz. '*jovére nézve van néhany olyan trend,
amely a kovetkez6 generacids keretrendszerek fejlesztésének
féaramava valhat. (1) A szuperméreti modellképzés képessége. A
Transformerb6l szarmazé modellek, példaul a BERT és a GPT-3
megjelenésével a nagyméretli modellek képzésének képessége a DL
keretrendszer idealis jellemzéjéve valt. Az Al-keretrendszereknek tGbb
szaz vagy akar tobb ezer eszkdz léptékben is hatékonyan kell
képezniiik. (2) Egységesitett APl-szabvany. Szamos keretrendszer API-
ja altalaban hasonlo, de bizonyos pontokon kissé eltéré. Ez némi
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diffikaciohoz és felesleges tanulasi erdfeszitésekhez vezet, amikor a
felhasznald megprobal egyik keretrendszerrél a masikra valtani.
Néhany keretrendszer API-ja, mint példaul a JAX, mar kompatibilis a
Mpimipya spablvaygaval, amely a legtobb gyakorld szamara ismerds. Ezért a
jovében fokozatosan létrejohet egy egységes APl-szabvany az Al-

Al +Dailyifetrendszerek sZ4mte3 @yaUnivErzalis operatofbpEirprittis. Jelenleg a

DL operatorok kerneljeit vagy kézzel vagy harmadik feéltol szarmazo
konyvtarak alapjan valositjak meg. A legtobb harmadik féltél szarmazo
konyvtarat bizonyos hardverplatformokhoz fejlesztették ki, ami nagy
szilkségtelen kiadasokat okoz, amikor a modelleket kiilénbozo
na]la yﬁ.-algoritmusok
fejlesztési sebessége altalaban sokkal gyorsabb, mint a konyvtarak
frissitési sebessége, ami miatt az uj algoritmusok gyakran meghaladjak a

kfiayutarakdédmegatasat.

A mesterséges intelligencia algoritmusok végrehajtasi sebessegének javitasa

endekeben SQk KEatasifg- Al framework

a hardveres gyorsitas hasznalatanak madjarol. A DianNao csalad az egyik
legkorabbi kutatasi innovacio az Al hardveres gyorsitok terén. 2 Ide
tartozik a DianNao, a DaDianNao, a ShiDianNao és a PuDianNao,
amelyek a neurdlis halézatok és mas ML-algoritmusok kovetkeztetési
sebességének gyorsitasara hasznalhatok. Ezek koziil a legjobb teljesitményt
egy 64 chipes DaDianNao rendszer 450,653-as sebességnovekedést érhet el
egy GPU-hoz képest, és 150,313-mal csokkentheti az energiat. Prof.
Chen és csapata a Szamitastechnikai Intézetben egy utasitaskészlet-
architektdrat is tervezett a neuralis halozati gyorsitok széles skalajahoz,
Cambricon néven, amely egy soros DL-gyorsitova fejlédott. A Cambricon
utan szamos, a mesterséges intelligenciahoz kapcsolodo vallalat, példaul
az Apple, a Google, a HUAWEI stb. fejlesztette ki sajat DL gyorsitoit, és a
mesterséges intelligencia gyorsitok a mesterséges intelligencia fontos
kutatasi terlletévé valtak.

www.cell.com/the-innovation
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2. abra. Az Al keretrendszer tudasgrafja

Al for Al-AutoML

Az AutoML célja annak tanulmanyozasa, hogyan lehet az evollcios
szamitast, a megerdsitd tanulast (RL) és mas mesterséges intelligencia
algoritmusokat hasznalni, hogy automatikusan specialis mesterséges
intelligencia algoritmusokat hozzon létre. A neurdlis haldzatok automatikus
generalasaval kapcsolatos kutatasok mar a DL megjelenése el6tt is folytak,
pl. a neuralis evolicid. "> A neurdlis evollcio f6 célja, hogy a neuralis
halozatok a bioldgiai vilagban a fiatalabb tllélésének elve szerint fejlédjenek.
A szelekcio, a keresztezés, a mutacio és mas evolucios operatorok révéna
populacioban az egyedek mindsége folyamatosan javul, és végil a legjobb
tulajdonsagokkal rendelkezé egyed képviseli a legjobb neuralis halozatot. A
biologiai inspiraciot ebben a figyelemben az emberi agy neuronjainak
evoluciés folyamata adja. Az emberi agy olyan fejlett tanulasi és
memoriafunkciokkal rendelkezik, hogy nem nélkiilozheti az agyban lévo
komplex neuralis halozati rendszert. Az emberi agy teljes neuralis halozati
rendszere inkabb egy hossz( evolicids folyamatbol profital, mint
gradiens leszarmazasbol és visszaterjedésb6l. A DL korszakaban a
mesterséges intelligencia algoritmusok alkalmazasa a DNN automatikus
generalasara egyre nagyobb figyelmet kapott, és fokozatosan az Au- toML
kutatas egyik fontos iranyava fejlédott: a neuralis architektira-keresés. A
neuralis architektira-keresés megvalositasi modszereit altalaban RL-
alapil modszerre és evollcios algoritmus-alapl modszerre osztjak. Az RL-
alapt modszerben egy RNN-t vezérléként hasznalnak egy neuralis halozati
struktura rétegenkénti generalasahoz, majd a halézatot kiképzik, és a
verifikacios készlet pontossagat az RNN jutalomjeleként hasznaljak a
stratégia gradiensének kiszamitasahoz. Az iteracio soran a vezérlé a nagyobb
pontossagl neurdlis haldzatnak nagyobb valdszinliségi értéket ad, hogy a
stratégiai fiiggvény az optimalis halozati strukturat tudja kiadni. ' A
neuralis architektira evolucion keresztil torténé keresésének modszere
hasonlit a neuralis evoluciés modszerhez, amely egy populacion alapul, és
folyamatosan iterdl a fittest tulélésének elve szerint, hogy kivald
mindségl neuralis halozatot kapjon. 1>

A neurdlis architektra keresési technologia alkalmazasaval a neuralis
halozatok tervezése hatékonyabb és automatizaltabb, és a halozat
pontossaga fokozatosan feliilmulja a mesterséges intelligencia szakért6k
altal tervezett haldzatokét. Példaul a Google EfficientNet nevi SOTA-
halézata a neuralis architektUra-keresésen alapulé alaphalézat
segitségével valosult meg. ®

Az Al lehet6vé teszi a komplex halozati feltételekhez
alkalmazkod6 halézattervezeést

A DL alkalmazasa a halozatépités teriiletén nagy érdeklodésre tart
szamot. A halozattervezés gyakran tamaszkodik a kezdeti halézati
feltételekre és/vagy elméleti feltételezésekre a valos halozati kdrnyezetek
jellemzésére. A hagyomanyos, matematikai modellek altal szabalyozott
halézati modellezés és tervezés azonban nem alkalmas a sok tokéletlen
és nagy dinamikajl halozati kornyezetet tartalmazo Gsszetett forgatokonyvek
kezelésére. A DL integralasa a halozatkutatasba lehetdvé teszi a komplex
Markov-dontési folyamattal, és tovabbfejlédhet a mély Gjra tanulasi modellé
(DRL), amely a jutalomfiiggvény és a rendszer allapotai alapjan
figyelembe veszi az optimalis politikat. Ezek a technikak egyiittesen jobb
dontések meghozatalara hasznalhatok a megfelelé halozattervezés
iranyitasara, ezaltal javitva a halozat szolgaltatasmindségét és a
tapasztalatok mingségét. A halozati protokoll stack kiilonb6zé rétegeinek
szempontjait tekintve a DL/DRL a halézati jellemzdk kinyerésére, a
dontéshozatalra stb. alkalmazhato. A fizikai rétegben a DL az interferencia
Osszehangolasara hasznalhato. Hasznalhatd tovabba a modulacios maodok
osztalyozasara, az efficiens haldzati kodolas17 és a hibajavito kodok stb.
megtervezésére. Az adatkapcsolati rétegben a DL felhasznalhatd az
eréforrasok (példaul csatornak) elosztasara, a médiumhozzaférés-
szabalyozasra, a refficeleiezesets " akapesolatmindség értékelésére stb. A halozati
(Utvalasztasi) rétegben az (tvonalak l|étrehozasa és az U(tvalasztas
optimalizalasa19 segithet az optimalis Utvalasztasi Gtvonal elérésében. A
magasabb rétegekben (példaul az alkalmazasi rétegben) a tovabbfejlesztett
adatatviteli
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tomoritést és feladatkiosztast hasznalnak. A fenti protokollhalmaz
mellett a DL hasznalatanak egyik kritikus teriilete a halozati biztonsag. A
DL hasznalhaté a csomagok joindulat(/rosszindulatd tipusokba torténd
osztalyozasara, és hogyan integralhatd mas ML-sémakkal, példaul a
felugyelet nélkiili klaszterezéssel, a jobb anomalia-felismerési hatas
elérése érdekében.

A mesterséges intelligencia nagyobb teljesitményl és intelligensebb
nanofotonikat tesz lehet6vé

A nanofotonikus komponensek a kozelmultban forradalmasitottak az
optika terliletét a metaanyagok/metafeliiletek révén, lehetévé téve a fény-
anyag kolcsonhatasok tetszéleges manipulalasat a hullamhossz alatti
meta-atomokkal vagy meta-molekulakkal. 2022 Az ilyen komponensek
hagyomanyos tervezése altalaban el6remodellezést, azaz a Maxwell-
egyenletek empirikus és intuitiv nanoszerkezetek alapjan torténé
megoldasat jelenti a megfelel optikai tulajdonsagok figyelembe vételéhez,
valamint a nanofotonikai eszk6zok inverz tervezését, ha adott az optikai
valasz. Az Osszetett nano-antennakbdl allé makro-optikai komponensek
transzdimenzios jellemz6je a tervezési folyamatot nagyon idGigényesse,
szamitasigényessé, s6t numerikusan megkeriilhetetlenné teszi, példaul az
eszkoz méretének és Osszetettségének novekedésével. A DL egy effizetiv és
automatikus platform, amely (j effizetiv megkozelitéseket tesz lehetévé a
nagy teljesitményl és sokoldalu funkciokkal rendelkez6 nanofotonikai
eszkozok tervezéséhez. Itt briefly bemutatjuk a DL-alapl nanofotonika
legljabb fejldését és széleskorii alkalmazasait. A DL-t a DNN segitségével
eléremodellezésre hasznaltuk figyelembe. 23 Az atviteli vagy reflekcios
koefficiensek jol megjosolhatok a hatalmas adathalmazokon valo edzés
utdn. A DNN elérejelzési pontossaganak javitasa érdekében kis
adathalmazok esetén a transzfer tanulast vezették be a kiilonbozé fizikai
forgatokonyvek kozotti tudas migralasara, ami jelent6sen csokkentette a
relativ hibat. Tovabba egy CNN-t és egy RNN-t fejlesztettek ki az optikai
tulajdonsagok eldrejelzésére tetszoleges strukturakbal képek segitségével.
24 A CNN-RNN kombinacio sikeresen megjosolta az abszorpcios
spektrumokat az adott bemeneti szerkezeti képekbdl. A nanofotonikus
eszkozok inverz teveesthena DL modszerek harom kiilonbozé paradigmaja
létezik, azaz a felugyelt, a feligrelet nélkiili és az RL. 2°*feliigyelt tanulast az
elére definialt geometridk szerkezeti paramétereinek tervezésére
hasznaltak, mint példaul a tandem DNN és a kétiranyd DNN. A nem
feliigyelt tanulasi modszerek 6nmaguktol tanulnak, specifikus cél nélkiil, és
igy jobban  hozzaférheték Uj és tetszéleges mintak
felfedezéséhez26 teljesen Uj adatokban mint a felligyelt tanulas.
A feltételes GAN-okat és a Wasser- stein GAN-okat kombinalé generativ
adverzalis halozat (GAN) alapu megkdzelitést javasoltak a szabad alakd,
teljesen dielektrikus, tobbfunkcios metafeliiletek tervezéséhez. Az RL,
kiilonosen a kétszeresen mély Q-tanulas, nagy teljesitmény(i nanofotonikus
eszk6zok inverz tervezését hajtja végre. 27.a DL jobb teljesitménnyel és
tobb feltorekvé alkalmazassal ruhazta fel a nanofotonikai eszkdzoket.
2,2, példaul egy DL altal vezérelt intelligens mikrohullami kdpeny
milliszekundumos és Onadaptiv valaszt mutat a folyamatosan valtozd
beesé hullamra és hattérre. 28 Egy masik példa, hogy egy DL-vel
kiegészitett infravoros nanoplazmonikus metafeliiletet fejlesztettek ki a
biomolekulak négy f6 osztalya kozotti dinamika megfigyelésére, ami
hatassal lehet a biologia, a bio- analitika és a farmakologia
figyelemterlileteire az alapkutatastol a betegségdiagnosztikan at a
gyogyszerfejlesztésig. » A DL-ben rejlo lehetbségek a nano- fotonika széles
teriiletén bontakoztak ki. Még az optikai és fotonikai hattérrel nem
rendelkez6 végfelhasznalok is kihasznalhatjak a DL-t, mint egy fekete doboz
eszkoztarat, hogy nagy teljesitményl optikai eszkozoket tervezzenek.
Mindazonaltal érdemes mélyrehatéan  megvizsgalni, hogyan lehet
értelmezni/kozvetiteni a koztes DL folyamatot, és meghatarozni a
legdominansabb tényezéket az optimalis megoldasok keresése soran.
Optimista  elképzeléseink  szerint a  DL-algoritmusok és a
szamitasi/optimalizalasi infra- strukturak fejlédése lehet6vé tenné, hogy
hatékonyabb és megbizhatobb tréningalkalmazasokat valositsunk meg.

megkozelitések, dsszetettebb nanoszerkezetek eddig nem latott formak
és

méretek, valamint intelligensebb és
optikai/optoelektronikai rendszerek.

rekonstrualhatobb

A mesterséges intelligencia az informatika egyéb terlletein
Ugy véljiik, hogy a mesterséges intelligencia nagy lehetdségeket rejt magaban a
kovetkez6 iranyokban:

d A mesterséges intelligencia alapu kockazatellenérzés és -kezelés a

kozmlveknél megelézheti a koltséges vagy veszélyes berendezések
meghibasodasat olyan érzékeldk hasznalataval, amelyek érzékelik és
elkiildik a gép allapotara vonatkozo informaciokat a gyartonak.
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a lehetséges problémak elérejelzésével, hogy biztositsa
az id6ben torténd karbantartast vagy az automatikus
leallitast.

d A mesterséges intelligencia felhasznalhatdo a valos vilag

A mérnoki tudomanyok teriiletén alkalmazva a digitalis ikrek
lehet6vé teszik a mérnokok és technikusok szamara, hogy
virtudlisan elemezzék egy berendezés teljesitményét,
elkeriilve ezzel a hagyomanyos tesztelési modszerekhez
kapcsolodo biztonsagi és koltségvetési problémakat.

d A mesterséges intelligenciaval kombinalva az intelligens

robotok fontos szerepet jatszanak az iparban és az emberi
életben. A hagyomanyos robotoktol eltéréen, amelyek az
ember altal meghatarozott eljarasok szerint dolgoznak,
az intelligens robotok képesek érzékelni, felismerni, sét, a
kornyezeti feltételek valtozasai alapjan automatikusan
tervezni és donteni.

d Al of things (AloT) vagy Al-alapl loT-alkalmazasok. 3°

igéretes fejlesztési iranyzatta valtak. Az Al képessé teheti a
kiilonb6z6 fizikai infrastruktarakba agyazott,
csatlakoztatott loT-eszkozoket arra, hogy érzékeljenek,
felismerjenek, tanuljanak és cselekedjenek. Az
intelligens varosok példaul folyamatosan adatokat
gyljtenek az életmindségi tényezokrdl, példaul az
aramellatas, a tomegkozlekedés, a légszennyezés és a
vizhasznalat allapotarél, hogy a varosok rendszereit
iranyitsak és optimalizaljak. Ezen adatok, kiilondsen a
tajékozott vagy nem tajékozott résztvevoktol gylijtott
személyes adatok miatt az adatbiztonsag és a maganélet31
védelme sziikséges.

Al MATEMATIKABAN

A matematika mindig donté és nélkiilozhetetlen szerepet jatszik
a mesterséges intelligencidban. Evtizedekkel ezelétt szamos
klasszikus, a mesterséges intelligenciaval kapcsolatos
megkozelitést, mint példaul a k-nearest neighbor,3? ®support
vector machine,?3 és az AdaBoost,>* javasoltak és fejlesztettek ki
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miutan szigori matematikai formulaikat megalkottak. Az utobbi években, a
DL gyors fejlodésével,>> a mesterséges intelligencia egyre nagyobb
figyelmet kapott a matematikai kozosségben. A Markov-folyamat, a
minimax optimalizalas és a Bayes-statisztika segitségével felszerelve
az RL,*4?GAN-0k,37 és a Bayes-tanulas38 a legkedvezdbb eszkozokkeé valtak
szamos Al-alkalmazasban. Mindazonaltal még mindig rengeteg nyitott
probléma létezik a matematikdban az ML szamara, beleértve a neuralis
halézatok értelmezhetdségét,a paraméterbecslés optimalizalasi problémait
és a tanulasi modellek altalanositasi képességét. A fejezet tovabbi
részében ezt a harom kérdést targyaljuk sorban.

A neuralis halozatok értelmezhetdsége

Matematikai szempontbol az ML altalaban  nemlinearis
modelleket épit, tipikusan neuralis halézatokkal, bizonyos fiiggvények
kozelitésére. A jol ismert univerzalis kozelitési tétel azt sugallja, hogy
nagyon enyhe feltételek mellett barmilyen folytonos fiiggvényt kompakt
tartomanyokban a neuralis halozatokkal egységesen kozeliteni lehet,3?
ami  létfontossagl  szerepet  jatszik a  neurdlis  halozatok
értelmezhet6ségében. A valds alkalmazasokban azonban ugy tiinik, hogy az
ML-modellek szamos rendkiviil bonyolult fliggvény pontos kozelitését teszik
lehet6vé, néha még a fekete dobozokét is, amelyek messze tilmutatnak
a folytonos fiiggvények hatokorén. Az ML modellek hatékonysaganak
megértése érdekében szamos kutatd vizsgalta az altaluk jol kozelithet
fliggvénytereket és a megfelelé mennyiségi mértékeket. Ez a kérdés
szorosan kapcsolddik a klasszikus kozelitéselmélethez, de a kozelitési
séma kiilonbozik. Bach40 figyelem példaul azt taldlja, hogy a véletlenszer(
jellemzémodellhez természetesen hozzatartozik a megfelel6 reprodukald
kernel Hilbert-tér. Ugyanigy a Barron-tér a kétrétegli neuralis
haldzatokhoz kapcsolodo természetes fliggvénytérként azonosithato, és a
kozelitési hibat a Barron-norma segitségével mérik. 4" *flow-indukalt terekre
defindltdk a rezidudlis halozatok (ResNets) megfelelé mennyiségeit.
Tobbrétegli halozatok esetén a kozelitéselmélet céljaira a természetes
fliggvényterek a Wojtowytsch altal bevezetett fa-szerii fliggvényterek. 424
neuralis halozatok és a parcidlis differencidlegyenletek megoldasara
szolgalo numerikus algoritmusok kapcsolatat tobb munka is feltarja. He és
Xu43 példaul felfedezte, hogy a képosztalyozasra szolgalé CNN-ek szoros
kapcsolatban allnak a tobbracsos (MG) modszerekkel. Valdjaban a CNN-
ekben az dsszevonasi mivelet és a jellemzokinyerés kozvetleniil megfelel a
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3. abra. A mesterséges intelligencia a
matematikaban

korlatozasi miivelet és az MG-ben az iterativ simitasok. igy a CNN-ekben
hasznalt kulonb6zé konvollciés és pooling miiveletek jobban
megérthetok.

A paraméterbecslés optimalizalasi problémai

Altalanossagban elmondhaté, hogy bizonyos DNN-ek paramétereinek
becslésére vonatkozo optimalizalasi probléma a gyakorlatban erésen nem
konvex és gyakran nem sima. Varhatdak-e a globalis minimalizalok?
Milyen a lokalis minimalizalok tajképe? Hogyan kezeljik a nem
simasagot? Mindezek a kérdések optimalizalasi szempontbdol nem
trivialisak. Valoban, szamos munka és kisérlet bizonyitja, hogy a DL
paraméterbecslésére iranyuld optimalizalas onmagaban sokkal szebb
probléma, mint korabban gondoltak; lasd pl. Goodfellow et al. “*Ennek
kovetkeztében a neurdlis halozatok veszteségfelliletének is nevezett
megoldasi tajkép (3. abra) vizsgalata mar nem feltételezhetd, hogy
elérhetetlen, s6t viszont még a globalis optimalizalashoz is Utmutatast
adhat. Az érdeklédé olvasok az e téren elért leglijabb eredményekrél
az attekint6 tanulmanyban (Sun et al. > tajékozodhatnak.

A legljabb tanulmanyok azt mutatjak, hogy a nem sima aktivalasi
fliggvények, pl. a egyenes vonall linearis egységek, jobbak a sima
fliggvényeknél a ritka megoldasok megtalaldsaban. A lancszabaly azonban
nem m{ikddik abban az esetben, ha az aktivalasi fiiggvények nem simak, ami
aztan a széles korben hasznalt sztochasztikus gradiens (SG) alapl
megkozelitéseket elméletileg nem teszi megvaldsithatova. A nem sima
iteratumokon kozelit6 gradiensek orvoslasként valo alkalmazasa biztositja,
hogy az SG-tipusii modszerek tovabbra is széleskoriien hasznalatosak, de a
numerikus bizonyitékok ravilagitottak a korlataikra is. Emellett a Cui et al.
“6 valamint Liu et al. ¥ altal javasolt biintetésalapi megkozelitések (j
iranyt adnak a nem sima optimalizalasi problémak efficiens
megoldasara.

A tanulasi modellek altalanositasi képessége

A kis képzési hiba nem mindig vezet kis tesztelési hibahoz. Ezt a
szakadékot a tanulasi modellek altalanositd képessége okozza. A
statisztikus tanulaselmélet egyik legfontosabb figyelemzése szerint az
altalanositasi hiba egy olyan mennyiséggel van korlatozva, amely a modell
kapacitasanak novekedésével ndé, de a gyakorld példak szamanak
novekedésével zsugorodik. “® Egy gyakori feltételezés a

altalanositas a megoldasi tajra az, hogy a flat és a széles minimumok jobban
altalanosithatok, mint az élesek. Ezért jelentek meg a regularizacios
technikak, koztik a kieséses megkozelités,*® amelyek arra kényszeritik az
algoritmusokat, hogy megkeriiljék az éles minimumokat. Az ennek
hatterében alld6 mechanizmust azonban még nem vizsgaltdk meg
teljesen. A kozelmultban néhany kutato a ResNet-tipusu architekturara
Osszpontositott, ahol a dropoutot az egyes modularis épiiletek utolso
konvoliciés rétege utan illesztik be. igy sikeriilt megmagyarazniuk a
sztochasztikus kieséses képzési folyamatot és az ebbdl kovetkezé kieséses
regularizacios hatast az optimalis vezérlés szempontjabol. *°

Al AZ ORVOSTUDOMANYBAN

Az Al-technologia egyre nagyobb jelent6séggel bir a mindennapi
miikddésben, beleértve az orvosi filozofiat is. A betegek egészségligyi
ellatasanak novekvo igényeivel a korhazi igények az informatizacios
halozatbdl az internetes korhazba és végil az intelligens korhazba
fejlodnek. Ezzel egyidejlileg az Al-eszkozok és a hardverek teljesitménye
is gyorsan novekszik naprol napra. Végil az altalanos Al-algoritmusok, mint
példaul a CV, az NLP és az adatbanyaszat, elkezdenek beépiilni az orvosi
berendezések piacara (4. abra).

Elektronikus orvosi nyilvantartason alapulé mesterséges intelligencia-orvos

A kortorténeti adatok esetében elkeriilhetetlen megemliteni az IBM
Watson platformja altal kifejlesztett Doctor Watsont, valamint az
onkolégia megoldasat célzd6 Modernizing Medicine-t, amelyet az
Egyesiilt Allamokban a CVS és a Walgreens, Kinaban pedig kiilonb6z6
orvosi szervezetek is alkalmaznak. A Doctor Watson kihasznalja az IBM
Watson platform NLP-teljesitményét, amely mar Gsszegyijtotte az orvosi
elézmények hatalmas adatait, valamint a szakirodalomban talalhato
elézetes ismereteket referenciaként. A paciensek esetének bevitele
utan Doctor Watson atnézi az orvosi torténeti tartalékot, és egy elemi
kezelési javaslatot alkot, amelyet az eldzetes tudastartalékok alapjan tovabb
rangsorol. A tarolt tobbféle modellel Watson doktor megadja a finalis
javaslatot, valamint a javaslat konfiniciojat. Az ilyen mesterséges
intelligencia-doktorok esetében azonban még mindig vannak problémak,
mivel3t mivel az amerikai kérhazak elézetes tapasztalataira
tamaszkodnak, a javaslat nem biztos, hogy mas, eltéré
egészségbiztositassal rendelkezé régiokban is alkalmazhato.
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4, abra. A mesterséges intelligencia
az orvostudomanyban

politikdk. Emellett a Watson platform tudasfrissitése is nagymértékben
tamaszkodik a tudastartalék frissitésére, ami tovabbra is kézi munkat
igényel.

Al a kbzegészségiigyben: QR-kod a COVID-19 szamara

A mesterséges intelligencia szamos mddon hasznalhato kozegészségiigyi
célokra. Az egyik klasszikus felhasznalasi mod a betegségek kitorésének
felderitése a keresomotorok lekérdezési adatai vagy a kozdsségi média
adatai alapjan, ahogyan azt a Google tette az influenzajarvanyok
elérejelzésére52 - és ahogyan azt a Kinai Tudomanyos Akadémia tette a
COVID-19 jarvany modellezésére tobb forrasbol szarmazd informaciok
flzioja révén. >34 COVID-19 jarvany kitorése utan Kina kifejlesztett egy
digitalis egészségligyi gyorsreagalasi (QR) kodrendszert, figyelembe véve
egyrészt a konfirmalt COVID-19-es esetekkel valo potencialis érintkezés
felderitését, masrészt a személy egészségi allapotanak jelzését mobil big
data segitségével. >* * kiilonbozo szinek kiilonbozé egészségi allapotot
jeleznek: a zold az egészséges és a mindennapi élethez megfeleld, a
narancssarga a kockazatos és karantént igénylé, a piros pedig a
confirmed COVID-19 beteget jelenti. A nagykdzonség szamara konnyen
hasznalhatd, és szamos mas orszag is atvette. Az egészségiigyi QR-kod
nagyban hozzajarult a COVID-19 vilagjarvany vilagméretli megelézéséhez
és ellendrzéséhez.

Biomarkerek felfedezése mesterséges intelligenciaval

A nagydimenziés adatokat, beleértve a multi-omikai adatokat, a
betegjellemzéket, a orvosi laboratoriumi vizsgalati adatokat stb., gyakran
hasznaljak kiilonboz6 prediktiv vagy prognosztikai modellek létrehozasara DL
vagy statisztikai modellezési modszerek segitségével. Példaul a COVID-19
sllyossagi értékelési modellt ML segitségével épitették fel a szérumok
proteomikai és metabolomikai profiling adatainak felhasznalasaval55;
integralt geo- netikai, klinikai és demografiai adatok felhasznalasaval Taliaz
és munkatarsai ML-modellt épitettek az antidepresszans gyogyszerekre adott
betegvalasz eldrejelzésére56; prognosztikai modellek tobbféle raktipusra

(példaul majrakra, tiidérakra, emlérakra,
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fellilmulhatjak az emberi orvosi képnézegetét. Az FDA altal jovahagyott
elsé orvosi Al termék az IDx-DR, amely egy Al modellt hasznal a
diabéteszes retinopatia eldrejelzésére. A SkinVision okostelefon-alkalmazas

felismeri a melanomakat. 58 "Fraktalelemzést" hasznal az

gyomorrak, vastagbélrak, hasnyalmirigyrak, prosztatarak,
petefészekrak, limfoma, leukémia, szarkdma, melanoma,
holyagrak, veserak, pajzsmirigyrak, fej-nyakrak stb.) DL vagy Heal
statisztikai modszerekkel, példaul SA Sl’&k‘&'@ob abszolut

(Smart warni t . PP A A .
zsugorodas és a kivalasztasi operator SO) segitségével,Cox 95?%& & kornyezo borfeliiletek azonositasara a méret, az atmérd
aranyos veszélyek regresszidjaval kombi a alakitottak ki.
modell genomikai adatok felhasznalasaval. %
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Képalapu orvosi Al Lianying Medical kihaszna

nagydefi- niciéju, képvez
allitson el6, amely sikerese

Az orvosi képi mesterséges intelligencia az egyik legfejlettebb,

detektalasi és szeg
algoritmusok az

ahoz és kezeléséhez is felhasznalhatok. Mi
az emberi orvoso adtak és hajlamosak lehetne

elkévetni, és tobb szaz képet tekintet = SnTart health management
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mintakat kis koltséggel, és az lgyfél a génjei alapjan informaciokat
kaphat, beleértve azt is, hogy kik voltak az Gsei, vagy hogy milyen
lehetséges betegségekre lehet hajlamos a késobbi életében. Az egyéni és
csaladi genetikai adatokon alapuld, pontos egészségiigyi menedzsment
megoldasokat kinal. A kozeli funkcié 20-30 év alatt véleményiink szerint
tobb iranyba is folytatodhat a kutatas: (1) ok-okozati kdvetkeztetés a valds
idejli korhazi kockazat-elérejelzéshez. A klinikai orvosok altalaban ésszerti
magyarazatokat szereznek bizonyos orvosi dontésekhez, de a jelenlegi Al
modellek manapsag altaldban fekete doboz modellek. Az ok-okozati
kovetkeztetés segit az orvosoknak megmagyarazni bizonyos Al-
dontéseket, és akar Uj alapigazsagokat is felfedezhetnek. (2) Eszkozok,
beleértve a viselhetd eszkozoket a tobbdimenzios
egészségmegfigyeléshez. A multimodalis modell mostanaban az Al-kutatas
egyik trendje. A multimodalis adatok gy(ijtésére szolgalo kiilonb6zé
eszkozokkel és az Osszes ilyen adatot egyesitd kézponti processzorral a
modell képes a felhasznalo altalanos, valos idejli egészségi allapotanak
megfigyelésére és pontosabb ovintézkedések megtételére.

(3) A Kklinikai markerek automatikus felfedezése olyan betegségek
esetében, amelyeket nehéz

diagnozis. Az olyan betegségek, mint az ALS, még mindig nehezen
diagnosztizalhatok a klinikai orvosok szamara, mivel nincs hatékony
altalanos markeriik. Lehetséges lehet, hogy a mesterséges intelligencia
felfedezzen kozos jelenségeket ezeknél a betegeknél, és fiatalitson egy
hatékony markert a korai diagnozishoz.

Al-alap( gyogyszerkutatas
Ma a precizios orvoslas korszakaba léptiink, és az Uj célzott gyogyszerek
a precizios terapia sarokkovei. Az elmult évtizedekben aonban atlagosan tobb
mint egymilliard dollar és 10 év kellett ahhoz, hogy egy (j gyogyszer piacra
keriiljon. A gyogyszerfejlesztés felgyorsitasa és a késéi stadiumud kudarcok
elkeriilése kulcsfontossagu kérdés a nagy és nagy versenytars
gyogyszeripari vallalatok szamara. A mesterséges intelligencia -
beleértve az ML-t, a DL-t, a szakértGi rendszereket és a mesterséges
neuralis halozatokat (ANN) - kiemelked6 szerepe (j ismereteket és
nagyfoku hatékonysagot hozott az (j gyogyszerek felfedezésének
folyamataba. A mesterséges intelligenciat a gyogyszerkutatas szamos
teriiletén alkalmazzak, beleértve a de novo molekula-tervezést, a
fehérjék és ligandumok szerkezetalapli modellezését, a szerkezet-
hataskapcsolat kvantitativ kutatasat és a gyogyszerképesség megitélését. A
DL-alapu mesterséges intelligencia-berendezések kivalo érdemeket
mutatnak a gyogyszerkutatas néhany kihivast jelenté problémajanak
megoldasaban. Természetesen a kémiai szintézisutvonalak elérejelzése és
a kémiai folyamatok optimalizalasa is értékes az (j gyogyszerek
felfedezésének felgyorsitasaban, valamint a gyartasi koltségek
csokkentésében. Az elmilt években jelentds elérelépés tortént a
mesterséges intelligenciaval tamogatott Uj gyogyszerek
felfedezésében, mind az Uj kémiai egységek felfedezése, mind a
kapcsolodo Uizleti teriilet tekintetében. A DeepMind a DNN-ek alapjan
épitette fel az AlphaFold platformot a 3D-s fehérjeszerkezetek
elérejelzésére, amely feliilmulta a tobbi algoritmust. A nagyszer(
teljesitmény illusztraciojaként az AlphaFold sikeresen és pontosan
megjosolt 25 karcfehérje szerkezetet egy 43 fehérje panelbdl, anélkiil,
hogy korabban épitett fehérjemodelleket hasznalt volna. Ennek
megfeleléen az AlphaFold 2018 decemberében megnyerte a CASP13
fehérje- hajtogato versenyt.>® A GAN-ok és mas ML-modszerek alapjan
az Insilico felépitett egy modularis gyogyszertervezési platformot, a
GENTRL rendszert. 2019 szeptemberében beszamoltak a GENTRL
rendszerrel kifejlesztett first de novo aktiv DDR1 kinaz inhibitor
felfedezésérdl. A csapat a célpont kivalasztasatol szamitva minddssze 46
napot vett igénybe, hogy in vivo adatok felhasznalasaval aktiv hatdanyag-
kandi- datumot kapjon. ¢°*2Exscientia és a Sumitomo Dainippon Pharma a
Centaur Chemist Al platformon fejlesztett ki egy Uj gyogyszerjeloltet, a
DSP-1181-et a kényszeres kényszerbetegség kezelésére. A DSP-1181
2020 januarjaban kezdte meg az I. fazisu klinikai vizsgalatokat, ami azt
jelenti, hogy a program elinditasatol az I. fazisu vizsgalatig az atfogo
feltaras kevesebb mint 12 honapot vett igénybe. Ezzel szemben a
hagyomanyos madszerekkel torténé hasonld gyogyszerkutatas
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A méhnyakrak esettanulmanya

A méhnyakrak, mint a noék leggyakoribb rosszindulati daganata, olyan
betegség, amelynek egyértelm( oka van, és amely korai felismerés esetén
megelézhetd, sét kezelhet6. A méhnyakrak sziirési stratégidja hagyomanyosan
foként a "haromlépcsos" modellt kdveti: "méhnyakcitologia-kolposzkopia-hisztopatologia”.
"6, Azonban a vizsgalati modszerek szintje mitta méhnyakraksziirés hatékonysaga
nem magas. Emellett az orvosok ismereteinek hianya miatt egyes alapkorhazakban
a betegek nem kapjak meg a legjobb diagnodzist és kezelési dontéseket. Az elmult
években, a

d,nagyomanyos modszerekkel altalaban 4-5 évre van szuRseg.
¢? Cé °ress Partner Journal

Hogyan alakitja at a mesterséges intelligencia az orvosi gyakorlatot:




a szamitastechnika és a big data korszakaban a mesterséges
intelligencia fokozatosan elkezdett terjeszkedni és beolvadni a
kiilonbozo filmekbe. Kiilondsen a mesterséges intelligenciat széles
korben hasznaltak a kiilonboz6 rakbetegségekben, mint az
adatbanyaszat Uj eszk6zét. A méhnyakrak esetében tbb millio orvosi
feljegyzést és patoldgiai adatot tartalmazo klinikai adatbazist
hoztak létre, és kifejlesztettek egy Al orvosi eszkozkészletet. ¢
Egy ilyen Al-elemzé algo- rithmus tamogatja az orvosokat
abban, hogy hozzaférjenek a gyors iterativ Al-modellképzés
képességéhez. Eenkiil kifejlesztettek egy ML altal létrehozott
prognosztikai elérejelz6 modellt és egy webalapl prognosztikai
eredmény-kalkulatort, amely pontosan meg tudja josolni a
méhnyakrakos betegeknél a posztoperativ kiGjulas és a halalozas
kockazatat, és ezaltal jobban iranyitja a dontéshozatalt a
posztoperativ adjuvans kezelésben, 63

Al IN MATERIALS SCIENCE

Amodern ipar sarokkoveként az anyagok dont6 szerepet jatszottak
az anyag forradalmi formainak megtervezésében, olyan célzott
tulajdonsagokkal, amelyek széleskor(i alkalmazasokat tesznek
lehet6vé az energia, az informacio, a biomedicina, az épitdipar, a
szallités, a nemzetbiztonsag, a (rkutatas stb. teriiletén. A
hagyomanyos stratégiak az (j anyagok felfedezéséhez az
empirikus kisérleti probalkozasokra és hibakra, valamint az elméleti
szimulacios modszerekre, példaul a  slriségfunkcional-
elméletre, a termodinamikara vagy a molekuladinamikara
tamaszkodnak. ¢4 Ezek a modszerek gyakran szembesiilnek a
hosszil kutatasi ciklusok, a magas koltségek és az alacsony
sikerességi aranyok kihivasaival, és igy nem képesek megfelelni a
jelenlegi anyagtudomany egyre novekvé igényeinek. A fejlett
anyagok felfedezésének és alkalmazasanak felgyorsitasa ezért
alapvetd fontossagu lesz a kovetkezo korszakban.

Az adatfeldolgozas és a nagy teljesitmény( algoritmusok gyors
fejlodésével az Al-alapl moddszerek, példaul az ML és a DL, jo
lehetéségeket kinalnak az Uj anyagok keresésében és tervezésében,
még a tényleges gyartasuk el6tt, ©5.66 & dm anyagtulajdonsagi
adatok integralasaval, mint az alkotéelem, a racsszimmetria, az
atomsugar, a valencia, a kotési energia, az elektroneg- ativitas, a
magnesesség, 1 polarizacid, az energiasav, a szerkezet-tulajdonsag
kapcsolat és a funkcionalitasok, a gépet be lehet tanitani arra, hogy
"gondolkodjon" az  anyagtervezés  javitasarol, és  akar

koltséghatékony modon eldre jelezze az Uj anyagok tulajdonsagait (5.
abra).

Mesterséges intelligencia az Uj anyagok felfedezésében és tervezésében

A kozelmultban a mesterséges intelligencia technikdk jelentls ===

elérelépéseket tettek kiilonb6z6 anyagok racionalis tervezésében és
gyorsitott felfedezésében, mint példaul a nagy elektromos fesziiltségl
piezoelektromos anyagok,®” 2 szerves-szerves perovszkitok a fotovol-
taikumokhoz,® * molekularis emitterek az efficiens fénykibocsato
diddakhoz,®® ¢ szervetlen szilard anyagok a termoelektrikahoz,’® és a
szerves elektronikus anyagok a megujuld energiaforrasokhoz. 6671 &
adatvezérelt szamitastechnika és az algoritmikus optimalizalas ereje
elésegitheti a szimulacio és az ML (azaz a nagy ateresztoképességli virtualis
szlirés, az inverz molekularis tervezés, a Bayes-optimalizalas és a feluigyelt
tanulas stb.) atfogo alkalmazasat az anyagfeltarasban és a tulajdonsagok
elérejelzésében a kiilonboz6 filmekben. 72 Példaul egy DL Bayes-féle
keretrendszer hasznalataval az attribUtumvezérelt inverz anyagtervezést
demonstraltak a funkcionalis molekularis anyagok hatékony és pontos
elérejelzésére, a kivant félvezet6 tulajdonsagokkal vagy redox-stabilitassal a
szerves vékonyrétegli tranzisztorokban, szerves napelemekben vagy litium-
ionos elemekben vald alkalmazasra. 7> A potencialis anyagok gyors kisérleti
teszteléséhez automatizalasi eszkozoket célszer(i alkalmazni, és nagy
teljesitményl  szamitastechnikat kell alkalmazni az Omlesztett,
hatarfeliileti és hibakkal kapcsolatos tulajdonsagaik kiszamitasahoz. 7, Az
automatizalas, a szamitastechnika és az ML hatékony konvergenciaja
jelentésen felgyorsithatja az anyagok felfedezését. A jovében a
mesterséges intelligencia technikak segitségével megvaldsithatd lesz a
szupravezetdk, fémiivegek, szol- der 6tvozetek, nagyentropiaju otvozetek,
magas hémérsékletli  szuperotvozetek, termoelektromos  anyagok,
kétdimenzids anyagok, magnetokalorikus anyagok, polimer bioinspiralt
anyagok, érzékeny kompozit anyagok, topoldgiai (elek- tronikus és fonon)
anyagok stb. tervezése. Az elmult évtizedben a topologiai anyagok langra
lobbantottdk a  kondenzalt  anyagokkal foglalkozd  fizikusok,
anyagtudodsok és kémikusok kutatasi lelkesedését, mivel egzotikus fizikai
tulajdonsagokkal rendelkeznek, amelyek potencialis alkalmazasokat kinalnak
az elektronikaban, a termoelektrikaban, az optikaban, a katalizisben és az
energiaval kapcsolatos figyelemben. A legfrissebb el6rejelzések szerint a
természetben taldlhatd szervetlen anyagok tobb mint egynegyede
topologiailag nem trividlis. A topologiai elektronikai anyagok
adatbazisainak75-77 |étrehozasa és a
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5. abra. A mesterséges intelligencia varhatoan az anyagtudomany fejlédésének motorja lesz

topologiai  fononikus anyagok adatbzisa’8 & nagy ateresztéképességl
modszerek alkalmazasaval felgyorsitja a funkcionalis alkalmazasokhoz
sziikséges Uj topo- logikus anyagok sziirését és kisérleti felfedezését.
Elismert tény, hogy a mesterséges intelligencia gyakorlasahoz
nagyméret(i, kivaldé minGségli adathalmazokra van sziikség. Nagy
eréfeszitéseket tettek a kivaldo mindségli anyagtudomanyi adatbazisok
létrehozasara is. *maga nemében az egyik legjelentésebb adatbazis,az
"atomly.net" anyagadat-infrastruktira?  tghh  mint 180 000 szervetlen
vegyllet tulajdonsagait szamitotta ki, beleértve az egyensllyi
szerkezetuket, a elektronenergia-savokat, a dielektromos
tulajdonsagokat, a szimulalt diffrakcios mintakat, a rugalmassagi
tenzorokat stb. is. Az atomly.net adatbazis igy szilard alapot teremtett a
mesterséges intelligencia kiterjesztéséhez az anyagtudomanyi kutatas
teriiletére. Az atomly.net rontgendiffrakciés (XRD)-illeszté modellje
ML-t hasznal a kisérleti XRD és a szimulalt mintak Osszevetésére és
osztalyozasara. Nemrégiben  az  atomly.net  adatkészletének
felhasznalasaval egy pontos Al-modellt épitettek, amely szinte barmely
adott vegyiilet formazasi energiajat gyorsan megjosolja, és meglehetésen
jo elérejelzé képességgel rendelkezik. 8°

Al-alap( anyaggenom kezdeményezés

Az Anyaggenom Kezdeményezés (MGI) egy nagyszer(i terv az (j anyagok és a
kapcsolodo funkciok racionalis megvalositasara, és célja a fejlett anyagok
efficiens, koltséghatékony és intelligens felfedezése, gyartasa és
alkalmazasa. A kezdeményezés politikat, erdforrasokat és infrastruktarat
hoz létre az anyagfejlesztés magas szintl felgyorsitasahoz. Ez egy Uj
paradigma a kovetkezé generacids anyagok felfedezéséhez és
tervezéséhez, és az alapvetd épitéelemek nézdpontjabol az altalanos
anyagfejlesztés felé halad, és az elmélet, a szamitas és a kisérlet terén
tett erdfeszitéseken keresztiil, magasan integralt, nagy ateresztGképességl
modon gyorsitja fel az anyagfejlesztést. Az MGl rendkiviil magas célt és
magas szinvonalat t(iz ki az anyagfejlesztés és az emberiség szamara a jovo
anyagtudomanya szamara. Az MGI szellemisége az j anyagok tervezése az
adathalmazok és a nagy teljesitmény(i szamitasok felhasznalasaval, amint
a funkcionalis felhasznalas kovetelményei vagy asz- piracioi megjelennek.
Az elmélet, a szamitas és az algo- rithmus az elsédleges és lényeges
tényez6k az MGl létrehozasaban és megvaldsitasaban. Az elméletek, a
szamitasok és a kisérletek fejlodése a

Az anyagtudomany és az anyagmérndki tudomanyok biztositjak az alapot
ahhoz, hogy ne csak az Uj anyagok megvalositasanak sebességét gyorsitsak
fel, hanem az Uj termékek piacra jutasahoz sziikséges idot is lerdviditsék.
Ezek a mesterséges intelligencia technikak nagy igéretet jelentenek a fejlodé
MGI szamara. Az (j technologiak, példaul az ML és a DL alkalmazasa
kozvetlenil felgyorsitja az anyagkutatast és az MGI létrehozasat. A
modellépités és a tudomanyban és a mérndki tudomanyokban vald
alkalmazas, valamint az adatinfrastruktira kozponti jelentdségli. Ha a
mesterséges intelligencia altal tamogatott MGI-megkdzelitések a
gyartasi modszerek folyamatos autondmidjaval parosulnak, akkor a
jovében a tarsadalomra és a gazdasagra gyakorolt potencialis hatas
mélyrehatd. Most kezdjik latni, hogy az Al-alapi MGI tobbek kozott
integralja a kisérleteket, a szamitasokat és az elméletet, és megkonnyiti az
anyagokkal kapcsolatos adatokhoz valo hozzaférést, felkésziti az anyagokkal
lehetévé az anyagfejlesztésben. A mesterséges intelligenciaval
tamogatott MGl emellett operativ eljarasokat is tervezhet és iranyithatja
a kisérletek végrehajtasahoz sziikséges berendezéseket, valamint a jovébeni

anyagkutatasban az autoném kisérletezés tovabbi megvalositasa
érdekében.
Fejlett funkcionalis anyagok a mesterséges intelligencia

fejlesztéséhez

A mesterséges intelligencia technikdk megvalositasa és alkalmazasa a
szamitasi képességektol és a szamitogépes hardvertdl fligg, és ez a fizikai
funkcionalitast a szamitogépek vagy szuperszamitogépek teljesitményére
alapozza. A jelenlegi technoldgiank esetében az elektromos aramot vagy az
elektromos chipek és eszkdzok meghajtasara szolgald elektromos hordozokat
hétkoznapi tulajdonsagokkal rendelkezé elektronok alkotjak, példaul nagy
tomeggel és alacsony mobilitassal. Minden chip és eszkoz viszonylag jelentds
hémennyiséget bocsat ki, ami tul sok energiat fogyaszt és csokkenti az
informacioatvitel hatékonysagat. A modern fizika gyors fejlédésének
kszonhetGen egy sor fejlett, egzotikus funkcionalis hatassal rendelkez6
anyagot fedeztek fel vagy terveztek, koztiik szupravezetoket, kvantum
anomalis Hall-szigeteloket és topoldgiai fermionokat. Kiilondsen a
szupravezet6 allapot vagy a topoldgiailag nem trivialis elektronok fogjak
el6segiteni a kovetkez6 generacios mesterséges intelligencia technikakat,
amint ezen allapotok (kozel) szobahémérséklet( alkalmazasait megvaldsitjak

generacios



és integralt aramkorokbe iltetik. ' Ebben az esetben a kdzponti meghajtasa a kovetkezdk alapjan torténik majd.
feldolgozdegységek, a jelaramkorok és a tapcsatornak

Al-powered materials science
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a tomegmentes, energiadiffuzio nélkili, ultranagy mozgékonysagl vagy
kirdlis védelmet biztositd tulajdonsagokkal rendelkezé elektronikus
hordozokra. A kozonséges elektronokat eltavolitjak a jové generacios
chipek és eszkozok fizikai aramkoreibdl, igy a szupravezetd és topologiai
kiralis elektronok maradnak a jové mesterséges intelligencia chipjeiben és
szuperszamitogépeiben. Az informacidatvitel és a logikai szamitasok
hatékonysaga hatalmas mértékben és nagyon alacsony koltséggel javulni
fog.

Al az anyagokért és anyagok a mesterséges intelligenciaért

Az elkovetkezé évtizedben folytatodik a fejlett ML-algoritmusok, az
Ujonnan megjelend adatvezérelt mesterséges intelligencia-modszerek és a
szerkezettervezést és a tulajdonsagok el6rejelzését megkonnyit6 integralt
technologiak fejlesztése, valamint a fejlett anyagok felfedezésének,
tervezésének, fejlesztésének és a meglévo és Uj ipari agazatokban vald
alkalmazasanak felgyorsitasa. Jelenleg kihivasokkal allunk szemben,
amikor a kisérlet, a szamitas és az elmélet integralasaval gyorsitott
anyagkutatast kell megvalositanunk. A magas szintl anyagkutatasra
javasolt nagyszer(i MGI segiti ezt a folyamatot, kiilondsen akkor, ha azt
mesterséges intelligencia technikak segitik. Még mindig hosszi ut all
eléttiink ahhoz, hogy e fejlett funkcionalis anyagok felhasznalasa a
jové generacios elektromos chipekben és eszkozokben megvalosuljon. Még
tobb anyagot és funkcionalis hatast kell felfedezni vagy javitani a fejlédé
mesterséges intelligencia technikdk segitségével. Mindekdzben érdemes
megjegyezni, hogy az anyagok a fejlett mesterséges intelligencia-rendszerek
szamitogépek vagy gépek épitéséhez hasznalt eszkozok és chipek alapvetd
alkotoelemei. Az Uj anyagok gyors fejlédése, kiilonGsen a rugalmas, érzékeny
és intelligens anyagok megjelenése nagy jelentséggel bir a vonzo
technoloégiak széles kore szamara, mint példaul a rugalmas aramkorok,
a nyGjthatd tapintasu  érzékelék, a tobbfunkcios miikodtetdk, a
tranzisztoralapll mlvi szinapszisok, a félvezeté/kvantumeszkozok integralt
halozatai, az intelligens robotika, az ember-gép interakciok, a szimulalt
izmok, abioméretli protézisek stb. szamara. Ezek az igéretes anyagok,
eszkozOk és integralt technologidk nagymértékben elbsegitik a
mesterséges intelligencia rendszerek fejlédését az emberi életben vald
széles kor alkalmazas felé. Amint a fizikai aramkoroket fejlett
funkcionalis vagy intelligens anyagokkal fejleszti, a mesterséges
intelligencia technikak nagymértékben eldsegitik az Osszes tudomanyag
fejlesztését és alkalmazasat.

Al A FOLDTUDOMANYOKBAN
A foldtudomanyok szamos terliletén alkalmazott mesterséges
intelligencia-technologiak

A jelenlegi tarsadalmat fenyegeté jelent6s kihivasok a
foldtudomanyokhoz tartozo problémak megoldasat igénylik, mint példaul az
éghajlatvaltozas hatasainak értékelése, a levegdmindség felmérése, a
katasztrofahelyzetek infrastruktirara gyakorolt hatasainak elérejelzése, az
élelmiszer-, viz- és talajforrasok bejove fogyasztasanak és rendelkezésre
allasanak kiszamitasa, valamint az esetleges vulkankitorések, szokéarak,
arvizek és foldrengések indikatorainak azonositasa. 8283, A fejlett
technologiai termékek (pl. mélytengeri flrohajok és tavérzékelé
miiholdak) megjelenésével lehetévé valt a szamitasi infrastruktira olyan
fejlesztései, amelyek lehetévé teszik a foldtudomanyok teriiletén tobb
modell nagyszabasu, széleskor(i szimulacidinak feldolgozasat, valamint az
internetalapl adatelemzés, amely megkonnyiti az adatok elosztott és
tomeges kornyezetben torténd gydjtését, feldolgozasat és tarolasat. 84 A
tomeges foldtudomanyi adatok egyre novekvé hozzaférhetGsége
korlatlan lehetGségeket biztosit a mesterséges intelligencia szamara -
amely mindennapi életiink minden aspektusat (pl. szorakozas, kozlekedés és
kereskedelem) népszer(sitette -, hogy jelentésen hozzajaruljon a nagy
tarsadalmi jelent6ségli foldtudomanyi problémak megoldasahoz. Ahogy a
foldtudomany a hatalmas adatmennyiség korszakaba lép, a kiilonboz6
filmekben mar nagy sikereket elért mesterséges intelligencia hatalmas
lehetGségeket kindl a foldi rendszerek egy sor problémajanak
megoldasara. 8% * diverzifikalt adatok kiséretében a mesterséges
intelligenciaval tamogatott technologidkat, mint példaul az intelligens
szenzorok, a képi vizualizacio és az intelligens inverzio, aktivan vizsgaljak a
foldtudomanyok szamos teriiletén, mint példaul a tengeri foldtudomany, a
koézetfizika, 1 geologia, az okoldgia, a szeizmicitas, 1 kornyezetvédelem, a

ayl

Tobbszoros kihivasok a foldtudomanyok fejlédésében

A foldtudomanyok fejlédésének van néhany olyan jellemzéje, amely korlatozza az
alapvet6 algoritmusok alkalmazhatosagat a tudas feltarasara: (1) a foldtudomanyi
folyamatok eredendé kihivasai, (2) a foldtudomanyi adatgy(jtés korlatai, és (3) a
mintak és az alapigazsag bizonytalansaga. 88-°° Amorf kotott
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A foldtudomanyokban altalaban olyan tér és id6 kozotti
objektumok léteznek, amelyek nem olyan jol definialtak, mint
mas terlileteken. A fdldtudomanyi jelenségek is jelentGsen
tobbvaltozosak, nemlinearis Osszefliggéseknek
engedelmeskednek, tér-idébeli struktirat és nem stacionarius
jellemzoket mutatnak. A foldtudomanyi megfigyelések eredendd
kihivasait leszamitva, az id6 és tér tobb dimenziodjaban, kiilonboz6
szintl hianyossagokkal, zajjal és bizonytalansagokkal rendelkez6
hatalmas mennyiségli adat zavarja a foldtudomanyi folyamatokat. A
felligyelt tanulasi megkozelitések esetében a foldtudomanyi
alkalmazasokban a gold standard alapigazsag hianya és a mintak
"kis mérete" (pl. kis mennyiségli, sufficiens megfigyeléseket
tartalmazo torténeti adat) miatt tovabbi diffikaciok meriilnek fel.

Usage of Al technologies as efficient approaches to
promote the geoscience processes

A foldtudosok folyamatosan mindent megtesznek annak
érdekében, hogy jobb technikakat fejlesszenek ki a Fold rendszer
jelenlegi allapotanak (pl. mennyi Uveghazhatasi gaz keriil a
légkorbe), valamint az alrendszerek kozotti és azokon belili
kapcsolatoknak (pl. hogyan befolyasolja a megemelkedett
homérséklet az oOceani  Okoszisztémat) szimulalasara. A
foldtudomanyok szemszogébél nézve az Gjonnan kialakuld
megkozelitések a mesterséges intelligencia segitségével tokéletes
kombinaciot jelentenek a foldtudomanyok alkalmazasa soran
felmeriilé ezen kérdésekhez: (1) objektumok és események
jellemzése91:  (2) foldtudomanyi valtozok becslése
megfigyelésekbdl92; (3) foldtudomanyi valtozok eldrejelzése
hossz( tavi megfigyelések alapjan85s;
(4) a foldtudomanyi adatok osszefiiggéseinek feltarasa93, és (5)
az ok-okozati Osszefliggések feltarasa és az ok-okozati
oOsszefiiggések tulajdonitasa. % Mig a foldtudomanyi objektumok és
események jellemzése a hagyomanyos madszerekkel elsGsorban a
kézzel kodolt jellemzOkben gyokerezik, az algo- ritmusok a
teljesitményt mintazatbanyaszati technikdkkal  javitva
automatikusan felismerhetik az adatokat. A homalyos hatarokkal
rendelkez6 tér-idébeli célok és a kapcsolodo bizonytalansagok
miatt azonban a kiilonb6z6 események és objektumok
jellemzésekor szilkség lehet olyan minta- banyaszati modszerek
fejlesztésére, amelyek képesek megmagyarazni a foldtudomanyi
adatok iddbeli és térbeli jellemz6it. A foldtudomanyi adatok nem
stacionarius ~ problémajanak  megoldasara a  mesterséges

intelligenciaval ~ tamogatott  algoritmusokat  kiterjesztették a
professzionalis elérejelzék holisztikus eredményeinek integralasara és
az éghajlati valtozok (pl. paratartalom és hdémeérséklet) robusztus
becslésére. Tovabba a Fold rendszerének jelenlegi helyzetére vonatkozd
hosszi tavl tendenciak elérejelzése mesterséges intelligenciaval
tamogatott technologiak segitségével szimulalhatja a jovobeli
forgatokonyveket, és korai er6forras-tervezési és alkalmazkodasi
politikakat alakithat ki. A foldtudomanyi adatok kapcsolatainak
banyaszata segithet megragadni a Fold rendszerének létfontossagu jeleit,
és elsegitheti a foldtudomanyi fejlemények megértését. Nagy érdeklédésre
tarthat szamot a mesterséges intelligencia-dontési modszertan fejlédése
bizonytalan elérejelzési valoszinlségekkel, ami homalyos kockazatokat
general rosszul megoldott csovakkal, jelezve a modellkészletek altal
megfogalmazott legszélsdségesebb, atmeneti és ritka eseményeket, ami
kiilonboz6 eseteket tamogat a pontossag és a hatékonysag javitasa
érdekében.

Al technolégidk a foldtudomanyi eréforras-gazdalkodas
optimalizalasara

Jelenleg a mesterséges intelligencia néhany jol definialt feladatban
jobban teljesit, mint az ember. A mesterséges intelligencia technikakat
példaul a varosi vizkészlet-tervezésben hasznaljak, foként a modellezés, a
rugalmassag, az érvelés, valamint a vizigény és a vizkapacitas
elérejelzésének figyelemre mélto képessége miatt. Az adaptiv intelligens
dinamikus vizkészlet-tervezési rendszer, a varosi régiok fenntarthato
vizkészlet-gazdalkodasanak Al részhalmazanak tervezése és alkalmazasa,
amely nagyrészt a vizkészletek elosztasanak optimalizalasat Osztonozte,
figyelembe fogja figyelni a miikodési koltségeket és javitani fogja a
kornyezetgazdalkodas fenntarthatosagat95 (6. abra). A meteoroldgia is
oriasi mennyiségl(i adat gy(ijtését igényli szamos kiilonboz6 valtozordl,
példaul a paratartalomroél, a magassagrol és a hémérsékletrdl; egy ilyen
hatalmas adathalmaz kezelése azonban nagy kihivast jelent. °¢Egy Al-
alapl technikdt hasznalnak a sekélyvizi zatonyokrol késziilt képek
elemzésére, a korallok szinének felismerésére - az éghajlatvaltozas hatasainak
nyomon kévetésére -, valamint a paratartalom, a hémérséklet és a CO; adatok
gyljtésére - Okologiai kornyezetiink egészségének megragadasara. °7 A
mesterséges intelligencia meteoroldgiai képességein tulmenden kritikus
szerepet jatszhat az elektromos energiaszektorbol szarmazo liveghazhatasd
gazok kibocsatasanak csokkentésében is. A villamos energia termelésébdl,
szallitasabol, elosztasabol és fogyasztasabol allo villamosenergia-agazatban
szamos lehetdség kinalkozik az Al-alkalmazasok szamara, tobbek kozétt a
fejlesztés felgyorsitasara.
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6. abra. A mesterséges intelligencia alkalmazasa a hidraulikus eréforras-gazdalkodasban

az Uj, tiszta energiaforrasok, a rendszeroptimalizalas és -iranyitas
javitasa, a villamosenergia-igény elérejelzésének és elosztasanak javitasa,
valamint a rendszerfeliigyelet fejlesztése. % A mesterséges intelligencia
segitségével akar (j anyagokat is talalhatunk az energiatarold
akkumulatorok vagy anyagok szamara, és elnyelhetjiik a CO; a légkorbol.
9% Bar a hagyomanyos fosszilis tiizeléanyag-mliveleteket mar évezredek
ota széles korben hasznaljak, a mesterséges intelligencia technikak
segitségével feltarjdk a potencialisabb fenntarthato energiaforrasok
fejlesztését a fejlédés szamara (pl. fuzids technologia). '@

Az energiaszerkezetek éghajlatvaltozas miatti kiigazitasa mellett (ami a
foldtudomanyi rendszerek kozponti része) egy masodik, kevésbé
nyilvanvalo épés is megteheté az liveghazhatasi gazok kibocsatasanak
csokkentése érdekében: az Al felhasznalasa az inefficiencies célzasara. A
Lawrence Livermore Nemzeti Laboratorium kapcsolodd statisztikai
jelentése ramutatott, hogy az Egyesiilt Allamokban megtermelt energia
mintegy 68%-at célszerlibb lenne célzott tevékenységekre, példaul
villamosenergia-termelésre vagy kozlekedésre felhasznalni, ehelyett azonban
hozzajarul a kornyezeti terhekhez. '°' a mesterséges intelligencia
alkalmas arra, hogy csokkentse a jelenlegi atomerémiivek és fosszilis
tiizeldanyag-lizemeltetés ezen inefficienciait, valamint javitsa a megujuld
halozati er6forrasok hatékonysagat. 1924 mesterséges intelligencia példaul
fontos szerepet jatszhat a nap- és szélerémivek iizemeltetésében és
optimalizalasaban, hogy ezek a megUjuld energiat hasznositd rendszerek
sokkal hatékonyabba tegyék a villamos energia termelését. ' A mesterséges
intelligencia segithet a villamos energia szallitdsaban és elosztasaban
jelentkez6 energiaveszteségek csokkentésében is. 194 Egy eurdpai
elosztorendszer-lizemeltetd a mesterséges intelligenciat a terhelés, a
fesziiltség és a halozati elosztasi adatok elemzésére hasznalta, hogy segitsen
az "lizemeltetdknek felmérni a rendszerben rendelkezésre allé kapacitast és
megtervezni a jovébeli igényeket”. "% A mesterséges intelligencia
lehetévé tette az elosztorendszer-lizemelteté szamara, hogy meglévé
és Uj eroforrasokat alkalmazzon az energiaeszkozok elosztasanak
konnyebben elérhetévé és flexibilisebbé tétele érdekében. A Nemzetkozi
Energialigynokség pro- posztja szerint az energiahatékonysag az

energiarendszerek reformjanak kozponti eleme, és kulcsszerepet fog jatszani
abban, hogy a globalis energiaigény novekedése 2040-re a jelenlegi szint
egyharmadara csokkenjen.



www

intelligencia kutatéi jobban alkalmasak annak eldontésére, hogy mely
adatelemzési megkozelitések megfeleléek és elérhetéek az adatokhoz,
milyen el6nyei és hatranyai vannak ezeknek a megkozelitéseknek, és mit
szereznek meg a megkozelitések ténylegesen. Az értelmezhet6ség szintén

A mesterséges intelligencia mint a geotudomanyok fejlédését
eldsegitd épitéelem
A Fold rendszere jelent6s tudomanyos érdeklédésre tart
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Sponge City Natural disaster management Water conservancy project
Urban pipe network management Natural disaster prediction Automatic control of water storage and drainage
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Kolcsonds  inspiraci6 a  mesterséges intelligencia és az
idegtudomanyok kozott

Az elmult évtizedekben az idegtudomanyi koncepciokat
bevezették az ML algoritmusokba, és donté szerepet jatszottak a
mesterséges  intelligencia  szamos  fontos  eldrelépésének
elinditasaban. Példaul a DL-modszerek eredete kozvetleniil az
idegtudomanyban keresendd,> ami tovabb Gsztonozte az RL filozdfiajanak
kialakulasat. 198 A jelenlegi legkorszer(ibb CNN-ek a neuralis szamitas
szamos jellemzéjét tartalmazzak, beleértve a nemlinearis atvitelt, a
megosztd normalizalast és a bemenetek maximalis alapl
Osszevonasat,'®® amelyeket kozvetlenil az emldsok vi- sualis
kéregében a vizualis bemenet egyedi feldolgozasa inspiralt. 1%~ agy
figyelmi mechanizmusainak bevezetésével egy (j haldzatrol
kimutattdk, hogy a hagyomanyos CNN-ekhez képest nagyobb
pontossagot és szamitasi hatékonysagot produkal a diffikult, tobb
targyat felismeré feladatokban. """ Mas idegtudomanyi figyelmek,
beleértve a munkamemoria, az epizodikus memoria és a neuralis plaz-
ticitas alapjaul szolgald mech- anizmusokat, olyan Al-algoritmusok
fejlesztését inspiraltak, amelyek a mély haldézatok szamos kihivasat
kezelik. 1 Ezek az algoritmusok kozvetlenil megvaldsithatok az agy-
gép interfész és a  neuroprotézisek  tervezésében  és
refinementalasaban.

Masrészt a mesterséges intelligencia-kutatasbol szarmazo felismerések 0j
lehetéségeket kinalhatnak

az emberi és mas fajok agyanak intelligencidjanak alapjairol. A
hagyomanyos idegtudosokkal ellentétben a mesterséges intelligencia
kutatoi kvantitativ nyelven formalizalhatjak az idegi mechanizmusok
fogalmait, hogy kivonjak azok hasznossagat és az intelligens viselkedéshez
valo alkalmassagat. Az ilyen csere fontos illusztracidja az RL modellekben
az idébeli kiilonbség (TD) modszerek kifejlesztése és a TD-formaju tanulas
hasonlosaga az agyban. "'2Ezért a China Brain Project mind a megismerés
alapkutatasat, mind az agyi betegségekkel kapcsolatos transzlacios
kutatast és az agy altal inspiralt intelligencia-technologiat magaban
foglalja. "3

Al az omics nagy adatelemzéshez

Jelenleg a mesterséges intelligencia néhany jol definialt feladatban,
példaul az omikai adatok elemzésében és az intelligens
mezGgazdasagban jobban teljesit, mint az ember. A big data korszakabanti4
sokféle adat létezik (sokféleség), az adatok mennyisége nagy, és az adatok
generacioja (sebesség) gyors. Az adatok nagy valtozatossaga, nagy volumene
és gyors sebessége miatt az adatok birtoklasa nagy értéket képvisel, de az
adatok elemzése is diffizivva teszi. A hagyomanyos, statisztikan alapulo
modszerekkel ellentétben a mesterséges intelligencia kénnyen kezelheti a
nagy mennyiségli adatot, és feltarhatja a rejtett dsszefiiggéseket.

A genetikai tanulmanyokban i mesterséges intelligencianak szamos
sikeres alkalmazasa létezik. "> Az egyik kulcskérdés annak
meghatarozasa, hogy egyetlen aminosav polimorfizmusa karos-e. 16 Volt
mar szekvencia konzervacio alapu SIFT117 és halozat alapl *YAP118 | de
mindezek a modszerek bot- tonkrementek és nem tovabbfejleszthetdk.
Sundaram és munkatarsai kifejlesztették a Prima- teAl-t, amely DNN alapjan
képes megjosolni a mutacio klinikai kimenetelét. ''° Egy masik probléma
az, hogy hogyan lehet a masolati szamvaltozasokat, amelyek fontos szerepet
jatszanak a kiilonboz6é rakos megbetegedésekben, megnevezni. 120,121,
Glessner és munkatarsai javasoltak egy DL-alapl eszkozt, a DeepCNV-
t, amelyben a receiver operating characteristic (ROC) gorbe alatti
teriilet 0,909 volt, ami sokkal magasabb, mint mas ML-mddszereké. 1222
epige- netikus vizsgalatokban az mé6A modifikacid az egyik
legfontosabb mecha- nizmus. '2*Zhang et al. kifejlesztett egy ensemble
DL prediktort (EDLm6APred) az mRNS mé6A helyének eldrejelzésére. 124
Az EDL- mé6APred ROC-gorbe alatti terilete 86,6% volt, ami magasabb,
mint a meglévé m6A metilacios helyek predikcios modelljei. Szamos mas
DL-alapu omikai eszkoz is létezik, példaul a DeepCpG125 a metilaciora, a
DeepPep126 a proteomikara, a AtacWorks127 a transzpozazzal
hozzaférheté kromatin  vizsgalatara nagy ateresztéképességli
szekvenalassal, és a deepTCR128 a T-sejt receptorok szekvenalasara.

Egy masik Gjonnan megjelend alkalmazas az egysejtes szekvenalasi adatok
DL-je. Ellentétben a
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1)
mintamérete is nagy lehet a gének szamahoz képest. Ez teszi a DL algoritmust
alkalmazhatdva a legtobb egysejtes adatra. Mivel az egysejtes adatok ritkak és sok
nem mért hianyzé értékkel rendelkeznek, a Deeplmpute pontosan imputalni
tudja ezeket a hianyzo értékeket a nagy gén 3 sejt matrixban. 2 Az egysejtes
adatok minGségellenérzése soran fontos, hogy az autoencoder segitségével
eltavolitsuk a doublet szolo beagyazott sejteket, majd épitsiink egy elérecsatolt
neuralis halozatot a doublet azonositasara. '3 * egysejtes gradiensek alapjaul
szolgalo potencialis energia hasznalt gener-
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ativ modellezés a mogottes differencialodasi tajkép megismerésére
az egysejtes RNS-szekvenalasi adatokbol. '3'

In protein structure prediction, the DL-based AlphaFold2 can
accurately predict the 3D structures of 98.5% of human proteins,
and will predict the structures of 130 million proteins of other
organisms in the next few months.’3? It is even considered to be
the second-largest breakthrough in life sciences after the human
genome project'® and will facilitate drug devel- opment among
other things.

Az Al intelligenssé teszi a modern mezégazdasagot

A mez6gazdasag a negyedik forradalom, az U(gynevezett
mezGgazdasag 4.0 vagy intelligens mezégazdasag el6tt all, amely a
nagy adatmennyiségek korszakanak bekdszontével, valamint szamos
fejlett technologia, kiilondsen az ML, a modern informacios és
kommunikacids technologiak gyors fejlédésének kdszonhetben. 134135
A DL, az informacios és érzékelési technoldgiak mez6gazdasagi
alkalmazasai a mez6gazdasagi termelés teljes szakaszara kiterjednek,
beleértve a nemesitést, a termesztést és a betakaritast.

A hagyomanyos nemesités altaldban a genetikai valtozasokat
hasznalja ki a természetes variacio vagy a mesterséges mutagenezis
segitségével. Mindkét modszerrel azonban nehéz a teljes mutacios
spektrumot feltarni. A meglévé variansokon képzett DL-modellek
segitségével  elOrejelzések  készithetok tobb egyazon  génlokuszra
vonatkozdan. 3¢ Példaul egy ML-modszert, a multi-kritériumos rizs
reprodukcios génjoslot fejlesztettiink ki és alkalmaztunk a rizs
reprodukcios folyamataihoz kapcsolodd kodold és lincRNS gének
elérejelzésére. 37 Tovabba, a jol tanulmanyozott genomikai
adatokkal rendelkez6 fajokon (példaul Arabidopsis és rizs)
kiképzett modellek mas, korlatozott genominformacioval rendelkez6
fajokra (példaul vadszalmabogy6 és szojabab) is alkalmazhatok. 138+
legtobb esetben a genotipusok és a phe- notipusok kozotti
kapcsolatok bonyolultabbak, mint vartuk. Egy gén altalaban tobb
fenotipusra is reagalhat, és egy tulajdonsag altalaban tobb gén és
tobbféle fejlédés kozotti szinergizmus terméke. Emiatt multi-traits
DL modelleket fejlesztettek ki, és lehet6vé tették a genomikai
szerkesztést a ndvénynemesitésben. 139140

Koztudott, hogy a termények dinamikus és pontos nyomon kdvetése a
a teljes novekedési idGszak létfontossagu a precizios mezégazdasag

szamara. A mezdégazdasag Uj szakaszaban a tavérzékelés és a DL egyarant s

nélkiilozhetetlen szerepet jatszik. A tavérzékelés (beleértve a proximalis
érzékelést is) foldi, légi és Urbe telepitett platformok segitségével nagy
mennyiségli agrarkulturalis adatot allithat el6, amelyek egyediilalldo modon
képesek gazdasagos megkozelitést kinalni a termésmegfigyeléshez és -

gazdalkodashoz sziikséges roncsolasmentes, iddszer(, objektiv, szinoptikus, -,

hosszU tavl és tobb léptékil informaciokhoz, ezaltal nagyban segitve az
ontozésre, tapanyagokra, betegségekre, kartevokre és termésre vonatkozo
precizios dontések meghozatalat. '#':74% A DL lehetévé teszi a tudas
egyszer(i, hatékony és pontos feltarasat a hatalmas és bonyolult
adatokbol, kiilonosen a tavérzékelési nagy adatok esetében,
amelyeket t6bbszoros tér-idé-spektralis informacio jellemez, kdszonhetéen
a jellemz6 reprezentacio erds képességének és a megfigyelési adatok és az
agrondmiai paraméterek vagy termésjellemzok kozotti lényeges kapcsolat
megragadasaban valo kivalosaganak. 35743 A DL és a nagy adatok
integralasa a mez6gazdasag szamara a legmegbontobb erét bizonyitotta,
olyan nagy, mint a zold forradalom. Amint a 7. abran lathato, az intelligens
agrarkultira forgatokonyvének lehetséges alkalmazasahoz tobb forrasbol
szarmazo miholdas tavérzékelési adatokat lehet gydjteni kiilonb6zé geo-
és radiometriai informaciokkal, valamint az UV, a lathato és a

révidhullama infravorés  tartomanyoktél  a mikrohullamu
tartomanyokig terjedé spektralis informaciok bdségével. Ezen
tilmenden a fejlett repiilégép-rendszerek, példaul a fedélzeti

multi/hiperspektralis kamerakkal ellatott pilota nélkili légi jarmivek és
az okostelefon-alapll hordozhatd eszkozok is felhasznalhatok lesznek a
multi/hiperspektralis adatok megszerzésére a specialis filmekben. Az
Osszes adattipust DL-alapl fuzios technikakkal lehet integralni
kilonbozd célokra, majd megosztani az Gsszes felhasznalé szamara a
felhGalapll szamitastechnika szamara. A felhGalapl szamitastechnikai
platformon az adatvezérelt ML-moddszerek és fizikai modellek
kombinacibjaval kifejlesztett kiilonbozé mezdgazdasagi tavérzékelési
modelleket telepitenek és alkalmaznak a novények szamos biofizikai és
biokémiai paraméterének megszerzésére, amelyeket egy dontéshozatali
és eldrejelzd rendszer tovabb elemez, hogy megkapja az aktualis viz-
/tapanyagstresszt, 1 ndvekedési allapotot, és megjosolja a jovébeli
fejlédést. Ennek eredményeképpen egy automatikus vagy interaktiv
felhasznaloi szolgaltatasi platform érhetd el, hogy egy integralt irrigacios és
tragyazasi rendszeren keresztil megfeleld dontéseket hozhassanak a
megfelel intézkedésekhez.
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7. abra. A mesterséges intelligencia és a tavérzékelés integracioja az intelligens mezégazdasagban

Tovabba a DL egyediilallo elénydket kinal specialis mezGgazdasagi
alkalmazasokban, példaul siri jeleneteknél, amelyek novelik a
mesterséges iiltetés és betakaritas nehézségeit. A jelentések szerint a
képi adatokkal képzett CNN-eket és Autoencoder-modelleket egyre
gyakrabban hasznaljak fenotipizalasra és termésbecslésre,'#* példaul
gylimolcsosokben a gylimolcsok megszamlalasara, gabona felismerésére
és osztalyozasara, betegségdiagnosztikara stb. 147 Kivetkezésképpen ez
nagymértékben felszabadithatja a munkaerét.

A DL alkalmazasa a mez6gazdasagban még csak most kezd6dik. A DL-
technoldgia jovobeli fejlédése még mindig szamos problémat és kihivast
tartogat. Ugy gondoljuk, hogy a tomeges adatok folyamatos gy(ijtésével és
az algoritmusok optimalizalasaval a DL-nek jobb kilatasai lesznek a
mezGgazdasagi termelésben.

MESTERSEGES INTELLIGENCIA A FIZIKABAN

A modern fizika skalaja a neutron méretétl az Univerzum méretéig
terjed (8. abra). A skala szerint a fizika négy kategoriara oszthato: a
részecskefizika a neutronok méretaranyaban, az atomfizika az atomok
méretaranyaban, a kondenzalt anyagfizika a molekulak méretaranyaban és a
kozmikus fizika az Univerzum méretaranyaban. A mesterséges
intelligencia, mas néven ML, fontos szerepet jatszik a kiilonboz6
léptékl fizikaban, mivel a mesterséges intelligencia algo- rithmusok
hasznalata lesz a f6 trend az adatelemzésekben, példaul a képek
rekonstrukciojaban és elemzésében.

A szimulaciok felgyorsitasa és a részecskék azonositasa mesterséges
intelligenciaval

A részecskefizikaban a mesterséges intelligencianak szamos alkalmazasa
vagy alkalmazasi lehetésége van. Itt nem tudunk mindegyikre kitérni, csak a
racsos kvantumkro- modinamikat (LQCD) és a pekingi spektrométeren (BES)
és a nagy hadroniitkéztetén (LHC) végzett kisérleteket hasznaljuk fel arra,
hogy bemutassuk az ML erejét mind a teo- retikus, mind a kisérleti
részecskefizikaban.

Az LQCD a QCD nemperturbativ tulajdonsagait vizsgalja Monte
Carlo-szimulaciok segitségével szuperszamitdgépeken, hogy segitsen
megérteni az erds kolcsonhatast, amely a kvarkokat nukleonokka koti
Ossze. Az LQCD-ben altalanosan hasznalt Markov-lanc Monte-Carlo-
szimulaciok topoldgiai befagyastol és kritikus lassulastol szenvednek,
ahogy a szimulaciok kozelitenek a valds vilag valos helyzetéhez. A DL
segitségével Uj algoritmusokat javasolnak és tesztelnek e nehézségek
lekiizdésére. 148,149 A fizikai megfigyeléseket az LQCD-adatokbol vonjak ki,
amelyek jel-zaj viszonya exponencialisan deterio- ralddik. A nem-Abel-
féle gauge-elméletek, példaul a QCD esetében az LQCD-adatok
varianciajanak csokkentése érdekében a kompatibilis
kontUrdeformaciok ML segitségével optimalizalhatok. Két dimenzidban
elvi alkalmazasokat vizsgaltak. '>% az ML az LQCD-adatok eldallitasanak
idokoltségét is csokkentheti. 11

Kisérleti oldalrol a részecske-azonositas (PID) fontos szerepet jatszik
szerep. A kozelmUltban néhany PID-algoritmust fejlesztettek ki a BES-
lll-ra, és az ANN152 az egyik ilyen. A& extrém gradiens boostingot is
hasznaltak a tobbdimenzios eloszlas Ujrastlyozasara, a miion-
identifikaciora és a klaszterrekonstrukciora, és javithatja a miion-
identifikaciot. Az U-Net egy konvollcios halozat a pixel-szintli szemantikus
szegmentaciohoz, amelyet széles korben hasznalnak a CV-ben. Ezt
alkalmaztak a BES-lll-on a tobbfordulds gorbiileti palya figyelemzésének
megoldasara a f6 sodrddasi kamra esetében. Az atlagos efficiencia és
tisztasag a firsta kanyar talalataihoz koriilbelil 91%, a 0,85-Gs
kiiszobérték mellett. A jelenlegi (és jovébeli) részecskefizikai kisérletek
hatalmas mennyiség(i adatot termelnek. A gépi tamaszkodast arra lehet
hasznalni, hogy megkilonboztessik a jelet és a tualstlyos
hattéreseményeket. Példak az LHC-n végzett adatelemzésekre, su-
pervised ML hasznalataval, egy 2018-as kollaboracioban talalhatok. >3 A
kvantumszamitogépek potencialis elényeinek tovabbvitelére kvantum ML
modszereket is vizsgalnak, lasd példaul Wu et al. ' és az ottani
hivatkozasokat a proof-of-concept vizsgalatokrol.
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8. abra. A fizika léptéke

A mesterséges intelligencia nagy teljesitménylvé teszi a nuklearis
fizikat

A kozmikus sugarzasi miion-tomografia (muografia)’®> egy olyan
képalkotd graf-technologia, amely a természetes kozmikus sugarzasi miion-
sugarzast hasznalja a milvi sugarzas helyett a veszélyek csokkentése
érdekében. Elénye, hogy ez a technologia képes a magas Z-értéki
anyagok roncsolas nélkiili kimutatasara, mivel a miion érzékeny a magas Z-
értékl anyagokra. A Classification Model Algorithm (CMA) algoritmus a
felligyelt tanulas és a sziirke rendszerelmélet classifica- tionjan alapul,
és a miionpalya bemenetével egy kétszintli classifier tervez6 és dontési
fliggvényt general, a kimenet pedig azt jelzi, hogy az anyag létezik-e az
adott helyen. A mesterséges intelligencia segit a felhasznalonak
javitani a muonokkal torténd letapogatasi id6 efficienciajat.

A nuklearis detektalashoz a Csz LiYCle :Ce (CLYC) jel szintén képes
reagalni mind az elektronokra, mind a neutronokra impulzusjelet
létrehozva, és ezért alkalmazhat6é mind a neutronok, mind az elektronok
detektalasara, ™ de a két részecske azonositasara a hullamok alakjanak
elemzésével, azaz n-g ID-vel van szilkség. A hagyomanyos modszer a
PSD (pulse shape discrimination) modszer volt, amely az
impulzusinformacio eloszlasanak - példaul amplitudd, szélesség, emelési
idd, esési id6 - elemzésével valasztja szét a két részecske hullamat, és a
két részecske elvalaszthatd, ha az eloszlas két kiilonallo Gauss-eloszlassal
rendelkezik. A hagyomanyos PSD csak
inkabb egyimpulzusd, mint tobbimpulzusti hullamokat elemez, amikor két
részecske szorosan reagal a CLYC-vel. De megoldhaté a hat kategoria
(n,g,n + n,n + g,g + n,g) osztalyozasara szolgald ANN-modszer
alkalmazasaval. Emellett szamos olyan paraméter van, amelyet az Al
felhasznalhat a rekonstrukcios algoritmus nagy efficienciaval és kisebb
hibaval torténd javitasara.

Mesterséges intelligenciaval tamogatott kondenzalt anyag fizika

A mesterséges intelligencia 0j utat nyit a természettudomanyok
elétt, kiilonosen akkor, ha adathalmaz all rendelkezésre. A legljabb
munkak azt mutatjak, hogy az ML hasznos segitséget nyljt a
strtségfunkcional-elmélet (DFT) javitasahoz, amelyben a Kohn-Sham-
séma egyelektronos képe a soktestes rendszerek csere- és korrelacios
hatasainak figyelembevételével nem tud érvényesiilni. Yu és
munkatarsai Bayes-féle optimalizaciés algoritmust javasoltak a
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formal. Példaul az amorf kristalyok nagy nyomas alatti kristalyosodasat
meglehetésen pontosan tudja szimulalni. Az atompozicios kernel (SOAP)
sima atfedésének @lkalmazasavaliss g potenc1al pontossaga tovabb novelheto
ezért a SOAP-GAP az Al molekul 48
modszerenek tekmtheto Szamos

paramétert, és az Uj modszer képes az optimalis Hubbard U-t
egy  Onkonzisztens folyamat révén jo hatékonysaggal
figyelembe venni a linearis valaszmodszerhez képest,'” és a
pontossagot; k& hibrid-funkcionalis szintre ndvelni. Snyder
et al. egy%‘segfuggvenyt dolgozott ki egy 1D-s, nem
kolcsonhato, spi
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csillagaszat. A modern tavcsovek altal gydijtott adatok mennyisége soha nem
latott méreteket Oltott, még a legalapvetébb feladat, a katalogus
Osszeallitasa is kihivast jelent a hagyomanyos forraskeresé eszkozokkel. 160
A csillagaszok DL-alapu, automatizalt és intelligens forras-figyeld
eszkozoket fejlesztettek ki, amelyek nemcsak a mikodési sebességben
nyGjtanak jelents elényoket, hanem az Univerzum atfogd megértését is
eldsegitik azaltal, hogy olyan objektumok kiilonleges formait azonositjak,
amelyeket a hagyomanyos szoftverekkel és vizualis vizsgalattal nem lehet
észlelni, 160,161

Tobb mint egy évtizeddel ezelétt egy "Galaxy Zoo" nevii polgari
tudomanyos projektet javasoltak, amelynek célja, hogy a Sloan Digital Sky
Survey (SDSS) altal gydjtott egymilli6 galaxisrol késziilt képek online
kozzétételével és oOnkéntesek toborzasaval segitsen felcimkézni a
galaxisokat. 62 # mar mi(ikod6 vagy épités alatt allo nagyobb optikai
teleszkopok az SDSS-nél nagysagrendekkel tobb adatot szolgaltatnak. A
beérkezett hatalmas adatmennyiséget még onkéntesek bevonasaval
sem lehet elemezni. Az ML elényei nem korlatozodnak a
forrasmeghatarozasra és a galaxisok osztalyozasara. Valojaban sokkal
szélesebb koril alkalmazassal rendelkezik. A CNN példaul fontos szerepet
jatszik a gravitacios hullamjelek valos idejli detektalasaban és
dekodolasaban, 2 ms alatt rekonstrualja az Osszes paramétert, mig a
hagyomanyos algoritmusoknak tobb napra van sziikségiik ugyanennek a
feladatnak az elvégzéséhez. ' Ilyen DL-rendszereket hasznaltak mar
transz- siensek automatikus riasztasara, valamint aszteroidak és mas
gyorsan mozgd foldkozeli objektumok kdvetésére is, ami tobb
nagysagrenddel javitja az észlelési hatékonysagot. Emellett az asz-
trofizikusok  vizsgaljdk a  neurdlis  halézatok  alkalmazasat
galaxishalmazok mérésére és az Univerzum fejlédésének
tanulmanyozasara.

Az elképeszts sebesség mellett (gy tlinik, hogy a neuralis halézatoknak

mélyebb
a vartnal jobban megérti az adatokat, és Osszetettebb mintakat képes
felismerni, ami azt jelzi, hogy a "gép" fejlodik, nem pedig csak megtanulja
a bemeneti adatok jellemzéit.

Al A KEMIABAN

A kémia fontos "kozponti" szerepet jatszik a tobbi tudomanyban164
mivel az anyag szerkezetének és tulajdonsagainak vizsgalataval foglalkozik, és
azonositja azokat a kémiai reakciokat, amelyek soran az anyagok mas
anyagokka alakulnak at. Ennek megfeleléen a kémia egy olyan
adatgazdag tudomanyag, amely évszazados kisérletekbGl és Ujabban
évtizedes szamitdgépes elemzésekbdl szarmazod komplex informaciokat
tartalmaz. Ez a hatalmas adathalmaz leginkabb a Chemical Abstract
Services-ben lathato, amely tobb mint 183 milli6 egyedi szerves és
szervetlen anyagot gy(ijtott dssze, beleértve az Gtvozeteket, koordinacios
vegyiileteket, asvanyokat, keverékeket, polimereket és sokat, és naponta
tobb ezer (j anyaggal béviil. 6> Az anyagi vegyiiletek valtozatossaganak
korlatlan bonyolultsaga magyarazza, hogy a kémiai kutatas még mindig
munkaigényes feladat. A kémia Osszetettségi szintje és hatalmas
adatmennyisége kivalo lehetdséget biztosit arra, hogy a mesterséges
intelligencia alkalmazasaval jelentés attoréseket érjiink el. El6szor is, az
atomokbol felépitheté molekuldk tipusa szinte korlatlan, ami korlatlan
kémiai teret eredményez166;e molekulak Gsszekapcsolodasa a tényezok
minden lehetséges kombinaciojaval, példaul a hémérséklettel, a
szubsztratokkal és az oldoszerekkel, elsopréen nagy, ami korlatlan re- akcioteret
eredményez. 167 A korlatlan kémiai tér és reakciotér feltarasa, és a kivant
tulajdonsagokkal rendelkezé optimalisak felé navigalas igy gyakorlatilag
lehetetlen pusztan emberi erdfeszitésekbdl. Masodszor, a kémiaban a
molekulak hatalmas valasztéka és a kiilsé kornyezettel valo kélcsonhatasuk a
komplexitas Uj szintjét hozza magaval, amelyet nem lehet egyszer(ien
elére megjosolni a fizikai torvények segitségével. Mig sok fogalmat,
szabalyt és elméletet a trividlis (azaz egyetlen komponensbél alld)
rendszerek tanulmanyozasabol szarmazo évszazados tapasztalatok alapjan
altalanositottak, a nem trivialis komplexitasok egyre valosziniibbek, mivel
Philip Warren Anderson, amerikai fizikus és Nobel-dijas fizikus szavaival
élve "a tobb mas". 18 A nem-trivialis komplexitasok akkor jelentkeznek
majd, amikor a skala megvaltozik, és a szimmetria megtorik a nagyobb,
egyre bonyolultabb rendszerekben, és a szabalyok a kvantitativrol a
kvalitativra valtoznak. A makroszkopikus anyagok szerkezeteire,
tulajdonsagaira és atalakulasaira vonatkozo szisztematikus és analitikus

elmélet hianya miatt a kémiai kutatast igy - helyteleniil - a korabbi évszazadok
soran felhalmozott heurisztikak és toredékes szabalyok iranyitjak, és csak
probalgatassal és tévedéssel halad elére. Az ML felismeri a mintakat a nagy
mennyiségli adatbol; ezaltal a...
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A komplexitas kezelésének eddig példa nélkiili moédjat kinalja, és
az adatok felhasznalasanak forradalmasitasaval atalakitja a kémiai
kutatast. Jelenleg a kémia minden részteriilete alkalmazza a
mesterséges intelligencia valamilyen formajat, beleértve a kémiai
kutatas és adatgeneralas eszkozeit, mint példaul az analitikai kémia
és a szamitasos kémia, valamint a szerves kémiaban, a katalizisben
és az orvosi kémiaban valo alkalmazast, amelyeket itt targyalunk.
A mesterséges intelligencia attori a manualis funkcidvalasztasi
modszerek korlatait

Az analitikai kémiaban az informacié kinyerése hagyomanyosan
nagymértékben tamaszkodik a jellemzdvalasztasi technikakra,
amelyek az el6zetes emberi tapasztalatokon alapulnak. Sajnos ez a
megkozelités nem hatékony, hidnyos és gyakran elfogult. A
mesterséges intelligencian alapulé automatizalt adatelemzés a
nagy mennyiségl adatbol valdé tanulassal attori a manualis
valtozovalasztasi modszerek korlatait. A DL-algoritmusok
segitségével torténd jellemzokivalasztas lehet6vé teszi az informacio
kinyerését az NMR, a kromatografia, a spektroszkopia és mas
analitikai eszkozok adathalmazaibdl,'®® ezaltal javitva az elemzés
modell-el6rejelzési pontossagat. Ezek az ML-megkozelitések
nagymértékben felgyorsitjadk az anyagok elemzését, ami (j
molekulak vagy anyagok gyors felfedezéséhez vezet. A Raman-
szoras példaul az 1920-as években tortént felfedezése ota széles
korben alkalmazott, nagy teljesitmény(i rezgésspektroszkopiai
technologia, amely képes az analiteknek sajat rezgés-
fingerlenyomatokat szolgaltatni, lehetévé téve ezzel a molekuldk
azonositasat. 7% A kozelmiltban ML modszereket képeztek ki a
Raman (vagy SERS) spektrumok jellemzéinek felismerésére az
analit azonositasa érdekében DL-halozatok, koztiik ANN,CNN és
teljesen konvolucios haldzat alkalmazasaval a jellemzd- engi-
neeringhez. 7" Leong és munkatarsai példaul egy gépi tanulassal
vezérelt "SERS-kostolot" terveztek, hogy egyszerre tobb
receptorbdl szarmazo hasznos rezgésinformaciokat
hasznosithassanak a five bor flavor molekulak ppm-szintd,
fokozott multiplex profilingjéhez. A kilonb6z6 mértéki
helyettesitési alkoholok megkiilonboztetésére fékomponens-
elemzést alkalmaznak, és vektoros gépi diszkriminancia-elemzéssel
kiegészitve az Osszes flavorit mennyiségi osztalyozasat 100%-os
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pontossaggal végzik. 72 Osszességében a mesterséges intelligencia
technikdk a spektralis adatelemzés univerzalis modszerének els6
reménysugara, amely gyors, pontos, objektiv és definitiv, és az
alkalmazasok széles korében vonzo elényokkel jar.

A mesterséges intelligencia javitja a pontossagot és az
efficienciat a szamitasi elmélet kiilonboz6 szintjei esetében

Az analitikai eszkozoket kiegészitve a szamitogépes kémia hatékony
megkozelitésnek bizonyult a kémiai tulajdonsagok szimulaciéval torténd
megértéséhez, azonban a pontossag kontra hatékonysag dilemmaval
szembesiil. Ez a dilemma nagymértékben korlatozza a szamitogépes
kémia alkalmazasat a valos kémiai problémakra. E dilemma lekiizdése
érdekében az ML és mas mesterséges intelligencia modszereket
alkalmaznak a pontossag és az efficiencia javitasara a kiilonbozé id6- és
hosszskalakon, a kémiai reakciok tobb skalajan fellépé hatasok leirasara
hasznalt elmélet kiilonbozé szintjein. 73 A szamitasos kémia szamos
nyitott kihivasa megoldhatd ML-eljarasokkal, példaul a Schrodinger-
egyenlet megoldasa,'”* atom- istikus175 vagy durva szemcsés176
potencialok kidolgozasa,  reakciokoordinatak konstrualasa,'””
reakciokinetikai modellek kidolgozasa,'” és a szamithato tulajdonsagok
kulcsfontossagl leirdinak azonositasa. 7 4z analitikai kémian és a
szamitasos kémian kivil a kémia tobb tudomanyaga is beépitette a
mesterséges intelligencia technologiat a kémiai problémakba. A szerves
kémia, a katalizis és az orvosi kémia teriileteit targyaljuk példaként,
ahol az ML jelentGs hatast gyakorolt. A kémia mas részteriileteirdl is
szamos példa talalhato az irodalomban, és a mesterséges intelligencia
tovabbra is attorést fog felmutatni a kémiai alkalmazasok széles
skalajan.

A mesterséges intelligencia lehet6vé teszi a molekulak szintézisének
automatizalasara képes robotikat

A szerves kémia a szénalapl molekulak szerkezetét, tulajdonsagait és
reakcidit tanulmanyozza. A kémiai és reakciotér komplexitasa egy adott
tulajdonsag esetében korlatlan szam( potencialis molekulat jelent,
amelyeket a kémikusok szintetizalhatnak. Tovabbi bonyodalmakkal
jar, amikor azzal a problémaval szembesiilink, hogy hogyan
szintetizaljunk egy adott molekulat, mivel a folyamat nagymértékben
tamaszkodik a heurisztikara és a faradsagos tesztelésre. A kihivasokat a
kutatok a mesterséges intelligencia segitségével oldottdk meg.
Elegend6 adat birtokaban barmely
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9. abra. Zart hurk( munkafolyamat a szerves kémiai molekuldk automatikus és intelligens tervezésének, szintézisének és vizsgalatanak lehetdvé tételére a

mesterséges intelligencia segitségével.

egy molekula érdekes tulajdonsagai megjosolhatok a
molekulaszerkezetnek a megfeleld tulajdonsagra valo leképezésével,
felligyelt tanulassal, fizikai torvények alkalmazasa nélkiil. Az ismert
molekuldk mellett Uj molekuldk is tervezhetok a kémiai térbdl torténd
mintavételezéssel180 " modszerek, mint példaul az autoencoderek és a
CNN-ek segitségével, amelyek a molekulakat szekvenciaként vagy
grafként kodoljak. A retroszintézis, a szintetikus Utvonalak tervezése,
amely korabban miivészetnek szamitott, ma mar sokkal egyszer(ibbé valt
az ML algo- ritmusok segitségével. A Chemetica rendszer,'®' példaul ma
mar képes szintetikus Utvonalak autono- mikus tervezésére, amelyekrol
késébb laboratoriumban bebizonyosodik, hogy mikodnek. Ha a
célmolekulak és a szintézis Utvonala meg van hatarozva, a megfelelé
reakciokoriilményeket ML-technikadk segitségével meg lehet josolni
vagy optimalizalni. '8

Ezeknek a mesterséges intelligencia-alapl megkozelitéseknek a
robotikaval valo integracidja lehetévé tette a teljesen mesterséges
intelligencia-vezérelt robotikat, amely képes kis szerves molekulak
szintézisének automatizalasara emberi beavatkozas nélkil 9.'83- dbra'84

A mesterséges intelligencia segit a hatalmas katalizator-tervezési
terek kozotti keresésben

A katalitikus kémia a vegyiparban alkalmazott katalizator-
technologiakbdl ered, amelyek célja a vegyi anyagok és lizemanyagok
hatékony és fenntarthat el6allitasa. Eddig még mindig nagy kihivast jelent
az (j heterogén katalizatorok jo teljesitmény(i (azaz stabil, aktiv és szelektiv)
eldallitasa, mivel egy katalizator teljesitménye szamos tulajdonsagtol
fligg: Osszetétel, hordozo, fellileti terminacio, részecskeméret,
részecskemorfologia, atomi koordinaciés kornyezet, porusszerkezet és a
reakcio soran a reaktor. A katalizis eredendé Osszetettsége miatt a
kivant tulajdonsagokkal rendelkezé katalizatorok felfedezése és
kifejlesztése inkdbb a megérzésre és a kisérletekre tamaszkodik, ami
koltséges és idbigényes. Az olyan mesterséges intelligencia-
technolégiak, mint az ML, kombinalva a kombinatorikus katalizator-
konyvtarak kisérleti és in silico nagy ateresztOképességli szlirésével,
segithetik a katalizatorok felfedezését azaltal, hogy segitenek a
hatalmas tervezési terekben valdo keresésben. Egy jol definialt
szerkezet és szabvanyositott adatok, koztiik reakcioeredmények és in situ
jellemzési eredmények segitségével a Kkatalitikus szerkezet és a

katalitikus teljesitmény kozotti dsszetett Osszefliggést az Al fogja feltarni. 185186 A
molekuldk, a molekularis aggregacios allapotok és a molekularis transzport
katalizatorokra gyakorolt hatasanak pontos leirasat is lehetne



megjosoltak. Ezzel a megkozelitéssel a kutatok virtualis laboratoriumokat

hozhatnak étre j katalizatorok és katalitikus eljarasok kifejlesztésére.
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az adatok és az ML-modellek mint tamadasi célpontok kockazatai
mind a képzési, mind a végrehajtasi fazisban. El6szor is, mivel egy ML-
rendszer teljesitménye nagymértékben fligg a képzéséhez hasznalt
adatoktol, ezek a bemeneti adatok donté fontossagliak az ML-rendszer
biztonsaga szempontjabol. Példaul a rosszindulati bemeneti adatokat
biztosito ellenséges példatamadasok188 gyakran vezetnek oda, hogy az
ML-rendszer az ember szamara észrevehetetlen kis perturbaciokkal téves
itéleteket (eldrejelzéseket vagy kategorizalasokat) hoz; a nyers, képzési
vagy tesztelési adatok szandékos manipulalasaval torténé adatmérgezés a
modell pontossadganak csokkenését eredményezheti, vagy mas
hibaspecifikus tamadasi célokhoz vezethet. Masodszor, a ML-modell
tamadasok kozé tartoznak a DL, a CNN és a szovetségi tanulas elleni
backdoor tamadasok, amelyek kozvetleniil manipulaljak a modell
paramétereit, valamint a modelllopasi tamadas, a modell inverzids
tamadas és a tagsagi kovetkeztetési tamadas, amelyek ellophatjak a
modell paramétereit vagy kiszivarogtathatjak az érzékeny képzési
adatokat. Mikdzben szamos védekezési technikat javasoltak e biztonsagi
fenyegetések ellen, folyamatosan jelennek meg Uj tamadasi modellek,
amelyek az ML-rendszereket célozzak. Ezért szilkséges az ML
biztonsaganak problémajaval foglalkozni, és olyan robusztus ML-
rendszereket fejleszteni, amelyek a rosszindulatl tamadasok ellenére is
hatékonyak maradnak.
Az ML-modszer adatvezérelt jellege miatt a képzés jellemzGi a képzési

és a vizsgalati adatokat ugyanabbdl az eloszlasbdl kell meriteni, amit a
gyakorlatban nehéz garantalni. Ennek az az oka, hogy a gyakorlati
alkalmazasban az adatforras eltérhet a képzési adathalmazban szereplé
adatoktol. Ezenkiviil az adatok jellemzGinek eloszlasa idével eltolodhat, ami
a modell teljesitményének csokkenéséhez vezet. Raadasul, ha a modellt
csak Uj adatokkal képezzilk, az a modell katasztrofalis "felejtéséhez"
vezet, ami azt jelenti, hogy a modell csak az Uj jellemzdkre emlékszik, és
elfelejti a korabban megtanult jellemzoket. E probléma megoldasa
érdekében egyre tobb tudos fordit figyelmet arra, hogyan lehet a modellt
az élethosszig tarto tanulas képességével ellatni, azaz a szamitastechnikai
paradigma megvaltoztatasaval az "offline tanulas + online kovetkeztetés"
helyett "on- line folyamatos tanulas", és igy a modellnek az emberhez
hasonléan az élethosszig tarto tanulas képességével kell rendelkeznie.
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