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Importanta algoritmilor de invatare automata

este confirmata prin numarul de publicatii
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Invatarea automata a fost utilizata in practic
toate domeniile de activitate tn ultimii 10 ani
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Prezentare generala a tehnicii de difractie cu
raze X

* Dupa mai mult de 100 de ani de la descoperire, difractia cu raze X este in
continuare una dintre cele mai versatile tehnici utilizate in intelegerea materialelor
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Rolul algoritmilor de invatare automata in
prelucrarea difractogramelor de raze X

* Interpretarea unui numar mare de diagrame ("big data”)
« Echipamentele de tip synchrotron pot analiza rapid un numar ridicat de probe
 Este imperativa prelucrarea difractogramelor obtinute, cu aceeasi viteza

* |dentificarea automata a fazelor
* |dentificarea manuala a fazelor este un proces consumator de timp

- Invatarea automatéa reduce timpul necesar identificarii fazelor si poate fi utilizata
si de operatori care nu sunt experti in tehnica de difractie de raze X

* Analiza cantitativa a fazelor
* Metodele traditionale sunt consumatoare de timp si necesita expertiza

. Tnvétarea automata poate estima proportiile fazelor rapid si precis, in urma
etapel de instruire pe baza unui set de date adecvat



Provocari si limitari ale tehnicii traditionale de
analiza a difractogramelor de raze X

 Pregatirea datelor, prin indepartarea zgomotului de fond si a altor
perturbatii care pot conduce la interpretarea incorecta a
difractogramelor

* Identificarea fazelor si analiza cristalografica este ingreunata in
cazul amestecurilor multifazice in care maximele de difractie se
suprapun

* Analiza cantitativa a fazelor implica determinarea proportiilor relative
ale fazelor coexistente, cu un efort de calcul semnificativ

. Ca(ac_:teriza_rea miqro-stru_qturalé necesita modele mater_natice
sofisticate si expertiza in utilizarea acestora pentru determinarea
dimensiunilor cristalitelor, eforturilor mecanice statice, sau a texturii



Tipuri de instruire a algoritmilor de invatare
automata

* Supervised learning — invatare ghidata prin exemple de perechi de
date intrare si iesire pe care algoritmul invata sa le reproduca

* Unsupervised learning — tip de invatare autonoma (fara exemple)
prin care algoritmul descopera structura existenta in setul de date

* Deep learning — foloseste retele neurale cu mai multe randuri de
neuroni (cu ,adancime” mai mare)

* Reinforcement learning — algoritmul rafineaza un proces de luare a
deciziilor prin interactiune repetata cu un mediu de invatare

» Transfer learning — constructia algoritmului porneste de la un algoritm
existent, utilizat pentru o sarcina cu elemente asemanatoare



SUPERVISED LEARNING

QO
Z
Z,
a4
<
5
—
A
s
2}
z
[
o
-
N
Z
-

27 noiembrie 2023

J

SUPPORT VECTOR MACHINE

MACHINE LEARNING
RANDOM FOREST

CONVOLUTIONAL NEURAL

NETWORK

PATTERN MATCHING

RECURRENT NEURAL NETWORK

ARTIFICIAL NEURAL CLASSIFICATION ALGORITHMS
NETWORK I )
MULTILAYER PERCEPTRON ) g
- QUANTITATIVE PHASE ANALYSIS

AUTOENCODER g

LATTICE ANALYSIS

K-MEAN CLUSTERING
MICROSTRUTURAL
AGGLOMERATIVE CLUSTERING CHARACTERIZATION

CLUSTERING
GAUSIAN MIXTURE MODEL

FUZzZY C-MEANS

\

DIMENSIONALITY

REDUCTION PRINCIPAL COMPONENT ANALYSIS

CONCENTRATION DETECTION

N (

[ DEFECTS AND SUBSTITUENT

|

Raport 2: Recenzie sistematica a aplicatiilor invatarii automate in prelucrarea difractogramelor de raze X

10



Exemple de utilizare a invatarii automate in
literatura de specialitate

* |dentificarea sistemului de cristalizare (monoclinic, triclinic,
ortorombic, tetragonal, hexagonal, romboedral sau cubic)

 Analiza cantitativa a fazelor

 Analiza structurii retelei cristaline, inclusiv pentru materiale
multifazice

* Detectia de defecte ale retelei si estimarea concetratiel
substituentilor

« Caracterizarea microstructurii materialelor (eforturi mecanice la
nivelul structurii materieli)



Provocari si limitari in aplicarea invataril
automate

 Calitatea datelor — rezultatele algoritmilor de invatare automata sunt
limitate de calitatea datelor utilizate pentru instruirea lor.

« Cantitatea datelor — algoritmii de invatare necesita multe exemple in timpul
fazei de instruire; lipsa datelor poate fi amelioarata prin generarea de date

sintetice supllmentare

* Interpretare — parametrii algoritmilor de invatare automata sunt
deseori lipsiti de semnificatie fizica

» Generalizare — puterea predictiva a algoritmilor de invatare uneori nu
se pastreaza la exemple diferite de cele intalnite in faza de instruire

* Robustete — capacitatea predictiva a algoritmilor nu este garantata
pentru un domeniu vast de conditii de operare si calitate a datelor

supuse analizel difractometrice



Tendinte in analiza difractogramelor de raze X
prin algoritmi de invatare automata

- Incorporarea expertizei si a legilor fizicii Tn modelele matematice ale
algoritmilor de invatare automata

« Imbinarea cu metode de analiza ale fizicii cuantice, cum ar fi DFT
(density functional theory)

* Integrarea algoritmilor in proceduri de analiza a difractogramelor,
pentru evaluarea acestora in timp real

* Momentan, invatarea automata nu este utilizabila ca unic instrument
de analiza, insa are potentialul de a imbunatati prelucrarea datelor
XRD in combinatie cu tehnicile de analiza consacrate
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Va multumesc pentru
atentie!
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