
Σχεδιάζοντας τα Υλικά του “Αύριο” με την Βοήθεια 
της Τεχνητής Νοημοσύνης

Παναγιώτης Κροκιδάς, Ινστιτούτο Πληροφορικής και Τηλεπικοινωνιών, 
ΕΚΕΦΕ “Δημόκριτος”



Τι μπορεί να κάνει η Τ.Ν. για τις φυσικές επιστήμες; 

Να μειώσει το κόστος στο εργαστήριο

Να βοηθήσει στην δημιουργία νέας γνώσης

Να διαλευκάνει περίπλοκους συσχετισμούς μεταξύ αυτών 
που δοκιμάζουμε και του αντίκτυπού τους στο αποτέλεσμα
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Προηγμένα Υλικά: τι είναι;
Παραδοσιακά υλικά Προηγμένα υλικά

Περιβαλλόμαστε από αυτά για πολλά χρόνια.
Γνωρίζουμε πως να τα φτιάξουμε με 
γνώμονα το επιθυμητό αποτέλεσμα.

Είναι καινούργια - προέρχονται από ερευνητικές 
δραστηριότητες.
Μπορούν να αλλάξουν την ζωή μας.
Δεν γνωρίζουμε με ακρίβεια τον σχεδιασμό τους 
που θα οδηγήσει στο επιθυμητό αποτέλεσμα.

3



Δυσκολία στον σχεδιασμό προηγμένων υλικών: 
το παράδειγμα μιας “ζόρικης” πίτσας

Με τι μπορούμε να πειραματιστούμε;

Περνάει το πάσο!

Δεν περνάει το 
πάσο!
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Αυτοκίνητα υδρογόνου: πως θα αποθηκεύσουμε την 
αναγκαία ποσότητα;

Τα μόρια του υδρογόνου 
προσροφούνται στο μοριακό 
“σφουγγάρι” μέσα στο ντεπόζιτο.
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Αναζήτηση εξαιρετικών υλικών: “ψύλλος στα άχυρα”

100,000 ανεξερεύνητα υλικά. Μέσα 
από 100 δοκιμές:

1. Πόσα από τα τοπ-100 
μπορούμε να εντοπίσουμε;

2. Μπορούμε να βρούμε το 
κορυφαίο (τοπ-1) υλικό;
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Παραδοσιακή προσέγγιση: τυχαιότητα (“δοκιμή και σφάλμα”)
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Τ.Ν.: εκπαίδευση ενός προβλεπτικού μοντέλου σε δεδομένα

Χαρακτηριστικό A Χαρακτηριστικό B … Χαρακτηριστικό M Απόδοση

Υλικο 1 A1 B1 … M1

Υλικο 2 A2 B2 … M2

… … … … …

Υλικό 100 A100 B100 … M100
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Χαρακτηριστικό A Χαρακτηριστικό B … Χαρακτηριστικό M Απόδοση

Υλικο 1 A1 B1 … M1

Υλικο 2 A2 B2 … M2

… … … … …

Υλικό 100 A100 B100 … M100

100,000 ανεξερεύνητα υλικά. Μέσα 
από 100 δοκιμές:
1. Πόσα από τα τοπ-100 μπορούμε 

να εντοπίσουμε;
2

2. Μπορούμε να βρούμε το κορυφαίο 
(τοπ-1) υλικό;
Όχι

Τ.Ν.: εκπαίδευση ενός προβλεπτικού μοντέλου σε δεδομένα
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Ένας βοηθός Τ.Ν. στο εργαστήριο: έξυπνη δειγματοληψία
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Ένας βοηθός Τ.Ν. στο εργαστήριο: έξυπνη δειγματοληψία

100,000 ανεξερεύνητα υλικά. Μέσα από 
100 δοκιμές:
1. Πόσα από τα τοπ-100 μπορούμε 

να εντοπίσουμε;
60

2. Μπορούμε να βρούμε το κορυφαίο 
(τοπ-1) υλικό;
Ναι 11



“Ένας 
Ουαλικός 
σκύλος να 
παίζει 
τρομπέτα 
που βγάζει 
φλόγες”

Generative AI: Ενα… Dall-E για τα υλικά του αύριο
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Generative AI: Ενα… Dall-E για τα υλικά του αύριο

“Ένα υλικό με 
υψηλή 
χωρητικότητα 
στην 
αποθήκευση 
υδρογόνου”
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Ενσωμάτωση πρότερης γνώσης: Τ.Ν. καθοδηγούμενη από 
την φυσική

Νευρωνικά δίκτυα στα οποία 
μπορούμε να εισάγουμε φυσική.
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Ενσωμάτωση πρότερης γνώσης: Τ.Ν. καθοδηγούμενη από 
την φυσική

Πόσο καταναλώνει ένα πλοίο ταξιδεύοντας 

στο απρόβλεπτο περιβάλλον της θάλασσας;

Πραγματική κατανάλωση

Πρόβλεψη κατανάλωσης από Τ.Ν.
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Ενσωμάτωση πρότερης γνώσης: Τ.Ν. καθοδηγούμενη από 
την φυσική
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Ενσωμάτωση πρότερης γνώσης: Τ.Ν. καθοδηγούμενη από 
την φυσική

Πόσο καταναλώνει ένα πλοίο ταξιδεύοντας 

στο απρόβλεπτο περιβάλλον της θάλασσας;

Πραγματική κατανάλωση

Πρόβλεψη κατανάλωσης από Τ.Ν. με εισαγωγή 

πρότερης γνώσης
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Το εργαστήριό μας

ΕΚΕΦΕ “Δημόκριτος”, Ινστιτούτο Πληροφορικής και 
Τηλεπικοινωνιών

https://insane.iit.demokritos.gr/

Επικοινωνία:

ggianna@iit.demokritos.gr

p.krokidas@iit.demokritos.gr

crek@iit.demokritos.gr  

Στην διεπαφή της Τ.Ν. με τις Φυσικές Επιστήμες και την 
Μηχανική
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Σας ευχαριστώ!
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