a)2 Per Experimentum AKADEMIA
ad Chemicam TARNOWSKA

przez doswiadczenie do chemii CatadiCliams

Zalety, wady i zastosowanie metod sztucznej inteligencji i uczenia maszynowego w chemii.

dr hab. Rafat Kurczab, prof. AT

20.11.2026

Wyktad
9:45-11:15

Sala b028

Sztuczna inteligencja (Al) weszta w ostatnich latach przebojem na salony kazdego niemal aspektu
zycia cztowieka, w tym réwniez nauki. Zakres stosowania Al jest bardzo szeroki, od rozpoznawania mowy
i obrazu po projektowanie substancji o pozadanych przez chemika wiasciwosciach. Podczas wyktadu
omdwione zostang podstawowe koncepcje Al, ze szczegdlnym uwzglednieniem uczenia maszynowego.
W celu zobrazowania, jak dziata uczenie maszynowe, oméwiony zostanie algorytm drzewa (i lasu)

decyzyjnego na przykfadzie klasyfikacji i regresji danych chemicznych.
Demonstracje:

Symulacje komputerowe i wybrane reakcje charakterystyczne zwigzkéw organicznych np. z grupa
OH, czy C=0, pokazanie prostego przykfadu jak uczenie maszynowe wspomaga dziatania w chemii -
regresja (modele QSPR) oraz klasyfikacja (np. rozréznianie gatunkéw kawy na podstawie widm FTIR ziaren
lub inne przykfady rozrézniania).
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