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سازی ریزساختار و  بینی و بهینه استفاده از هوش مصنوعی و یادگیری ماشین برای طراحی، پیش 

 های پلیمری خواص نانوکامپوزیت 

 *و فاطمه مصفا   *کرمی رباطی ، ریحانه *شادی حسن آجیلی

 دانشکده مهندسی شیمی، نفت و گاز، دانشگاه شیراز، شیراز، ایران-*

 چکیده 

های فصتتل مشتتیر  در م یان نانو، از جمله  کنششتتان به بره دلیل وابستتیگی اوام ماکروستتکوپیهای پلیمری، بهنانوکامپوزیت

واطای تجربی میکی استتت   روند. توستت ه ستتنیی این مواد بر آزمونشتتمار میترین مواد مهندستتی برای طراحی هدفمند بهپیچیده

های اایر، هوش مصنوعی بر که در برابر ماهیت چندم یاسی و چندمیغیره این مواد ناکارآمد است. در سالرویکردی پرهزینه و زمان

ی مطال ات مروری موجود رویکردی  اند، اما بخش عمدهعنوان راهکاری برای عبور از این محدودیت مطرح شتدهو یادگیری ماشتین به

کنند، بدون آنکه تصتویری  بینی اوام بستنده میمجزای پیشکردن کاربردهای  پراکنده و توصتیفی اتخا  کرده و صترفاب به فهرستت

ی اصتتتلی این م تالته نیز همین هتا اراهته دهنتد  دهتدهتهیکپتارچته از این تحول یتا م یتاری برای ستتتنجش اتابلیتت اعیمتاد واا ی این متدل

  سازی«بهینه ←  اوام  ←  ریزساایار  ←ی »فرآیند  شکاف است. هدف این م اله، اراهه دیدگاهی جامع و یکپارچه از تحول زنجیره

 یادگیری)  ماشتتین  یادگیری م ماری در مواد  فیزیک  ادهام نخستتت،: محور  دو بر  ویژه  تمرکز  با  استتت، مصتتنوعی هوش  تأثیر تحت

 م کون  طراحی در  هامدل این  کاربرد  دوم،  و  ها مدل  پذیریت می   و  اعیماد  اابلیت افزایش برای راهی  عنوانبه(  آگاهفیزیک ماشتین

های ادهامی و دهد مدلبررستی نشتان می  .بینی صترف اوامجای پیشمحور، بهایار برای دستییابی مستی ی  به عملکرد هدفریزستا

 و پلیفرم RAPSIDY 2.0 های طراحی م کون ماننداند، در حالی که چارچوبدستت یافیه R² = 0.98 هایی تاآگاه به داتفیزیک

PIML   های کاهش دهند. گذار به پلیفرم ٪۸۲وجو کرده و نیاز به آزمایش تجربی را تا  اند فضتای طراحی را هدفمند جستتتوانستیه

تر کرده استت. با این رنگبستیه نیز مرز میان طراحی محاستباتی و ستنیز آزمایشتگاهی را ک های حل هکشت  اودکار مواد و ستامانه

، فاصتتله میان دات آماری و اعیبار (LIME  و   SHAP) های تفستتیرپذیریهای تجربی باکیفیت، ناهمخوانی روشحال، کمبود داده

اند. نییجه اصتلی م اله این استت که آینده این حوزه نه های اصتلی این حوزهستازی چندم یاستی، همچنان چالشتجربی، و هزینه مدل

بستیه با  های حل هآگاه، و ستامانههای فیزیکزمان زیرستاات داده استیاندارد، چارچوبتر، بلکه در توست ه ه های پیچیدهدر الگوریی 

 .اعیبارسنجی تجربی گسیرده نهفیه است

 آگاه  کش  اودکار موادهای پلیمری  یادگیری ماشین  طراحی م کون  یادگیری ماشین فیزیکنانوکامپوزیت ات ویژه:کلم
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 .مقدمه1

 های پلیمریاهمیت نانوکامپوزیت( 1.1

اند که حداال یکی  ها( تشتکیل شتدهها، صتفحات یا لولهاز یک ماتریس پلیمری و نانوفیلرهایی )مانند کره  1های پلیمرینانوکامپوزیت

فردی دارند: به دلیل مستاحت های ستنیی، ویژگی منحصتربهنانومیر استت. این مواد در م ایسته با کامپوزیت 1۰۰ها کمیر از از اب اد آن

کنش فیزیکی و شیمیایی  اتی دو فاز  میان فیلر و پلیمر، که ناشی از بره  ۲ی بسیار بالای نانوفیلرها، ناحیه فصل مشیر سطح ویژه

کنش  طور بحرانی به نوع و کیفیت این بره کند. به همین دلیل، اوام ماکروسکوپیک این مواد بهاست، وس ت چشمگیری پیدا می

های بخشتند: افزودن نانولولهای از اوام را بهبود میهای پلیمری طی  گستیردهنانوکامپوزیت .(Borna Ma, 2023) شتودوابستیه می

کند که کاربردهایی نظیر تبدیل می 4های پلیمری رستتانای الکیریکیکامپوزیت به ها رارستتانا، آنک   یا  های عایقبه ماتریس  3کربنی

. رستتانایی ماکروستتکوپیک این مواد تاب ی از کستتر 5گر دارندمحافظت الکیرومغناطیستتی، هوافضتتا، اودرو و ستتاایارهای اودحس

از منظر اوام مکانیکی، مدول الاستییستییه و استیحکام کشتشتی نانوکامپوزیت   هاستت.حجمی، شتکل، نوع نانولوله و رستانایی  اتی آن

، و چستبندگی فصتل مشتیر  فیلرتماتریس. برای نانو رات با اندازه  6اند: اندازه و شتکل  رات، میزان تجمعبه عوامل می ددی وابستیه

تر بهیر در ماتریس پخش  شود، چون نانو رات کوچککنندگی مینانومیر، کاهش اندازه م مولاب باعث افزایش اثر ت ویت 1۰۰کمیر از 

تری ایجاد کرده و انی ال های پلیمری را مؤثرتر محدود کنند  همچنین فصتتل مشتتیر  بزر توانند تغییرشتتکل زنجیرهشتتده و می

 15کنندگی را تا  تواند اثر ستفتنانومیر می 1۰نانومیر به   3۰۰از   SiO₂عنوان نمونه، کاهش اندازه  رات بخشتند. بهتنش را بهبود می

دهد، زیرا ستتطح توجهی مدول الاستتییک مؤثر کامپوزیت را کاهش میطور اابلبرابر افزایش دهد. از ستتوی دیگر، تجمع نانو رات به

نانوفیلرها نستبت به بار اعمالی، ستفیی نهایی کامپوزیت را  7گیرییابد  همچنین جهتماتریس کاهش می-فصتل مشتیر  مؤثر فیلر

تنظی   نیز یکی دیگر از اوام کلیدی اابل  ۸ایدمای انی ال شتیشته  .(Bujaico, 2024-Elizabeth Champa)  ددهتحت تأثیر ارار می

تواند بستیه به ترکی،، نوع و هندسته نانو ره، شترای   ها مینانوکامپوزیت Tgدهند که های تجربی نشتان میها استت. داده  PNCدر 

 در حییگراد نستبت به پلیمر اال  افزایش یا کاهش یابد  درجه ستانیی 3۰فرآیندی، وضت یت پخش  و شتیمی فصتل مشتیر ، تا  

ای به کاهش آن  کنش داف هو بره  Tgدر فصتل مشتیر  م مولاب به افزایش   ایجا به  کنشبره .  نانوفیلر  پایین  بستیار  هایبارگذاری

 ,Boran Ma)  های پلیمری در نزدیکی فصتتل مشتتیر  مرتب  استتتمستتی یماب به دینامیک زنجیره Tgشتتود  این انحراف منجر می
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صتورت گرفیه که فرایندی پرهزینه،   9اطای تجربی  و  های آزمونی روشبا این حال، طراحی ستنیی این مواد عمدتاب بر پایه .(2023

  PNC. این محدودیت، همراه با ماهیت چندم یاستی رفیار (ChengLin Han, 2023) استت 1۰بر و فااد چارچوب طراحی منط یزمان

  از پیشترفیه،  محاستباتی هایروش  به  آوردنروی اصتلی یانگیزه   ماکروستکوپیک  رفیار  تا  نانو ره  مورفولوژی  و مولکولی ستطح ازها  

 رواب  کشت  برای  ماشتین،  یادگیری و  مصتنوعی هوش اایر،  هایستال  در و(  کارلومونت  محدود، المان)  عددی  هایستازیشتبیه  جمله

 .است بوده مواد طراحی فرایند تسریع و اوام-ریزساایار

 های سنتیمحدودیت روش(  2.1

شتتدت به ها بهای، »اهل، طراحیلایهکنندگی بینواطای تجربی وابستتیه استتت  در ت ویتطور ستتنیی به آزمونها به  PNCتوستت ه  

. فضتتای طراحی پلیمرها (ChengLin Han, 2023)  اند و هیچ چارچوب طراحی منط ی وجود ندارد«واطای تکراری وابستتیهآزمون

ها این هزینه  .(Teng Long, 2025)  ستازدشتدت چندب دی و هیراطی استت و رویکردهای ستنیی را در مواجهه با آن ناکارآمد میبه

آزمایش نیاز داشتت، در حالی   5۰۰-۲۰۰آگاه، رویکرد ستنیی به ستازی چندهدفه با یادگیری ماشتین فیزیکاند: در بهینهستنجشاابل

 ,Gupta)  درصتتدی هزینه توستت ه 6۸  کاهشآزمایش به دستتت آورد  ۲5-15همان اطمینان را با تنها   MLکه چارچوب مبینی بر 

 MDشتود و  های کوچک محدود میآور به ستیستی با هزینه محاستباتی سترستام  DFTاند: های عددی ستنیی نیز پرهزینه. روش(2025

ستتتازی چنتدم یتاستتتی تصتتتادفی  . متدل(Teng Long, 2025)  کنتدهتای الکیرونیکی پیچیتده را ثبتت نمیکلاستتتیتک اهلت، پتدیتده

، و همین (Bokai Liu, 2025)  ستتازی تکراری پرهزینه استتتویژه در اجرای گستتیرده یا بهینهپلیمر نیز به-های گرافننانوکامپوزیت

یابی تجربی علاوه بر این، مشتتتخصتتته.  (Mostafa Elaskalany, 2024)  شتتتودپلیمر نیز دیده میتCNTهای  چالش در نانوکامپوزیت

های  این محدودیت  .(Wei Ge, 2025)  کندای نیاز دارد که هزینه بالای گردآوری داده را تشتدید میریزستاایار به تجهیزات پیشترفیه

  را پژوهشتتتگران که  اندکرده ایجاد  »گلوگاهی« —  عددی  هایروش کندی  و  بالا، هایهزینه واطا،آزمون  ناکارآمدی —مشتتتیر  

  های »آزمایش از  پارادای   تغییر  نویدبخش  که گذاری استت   داده  ستو   دایق  و ستریع  جانشتین  مدل  عنوانبه  مصتنوعی هوش ستمتبه

 .(Teng Long, 2025) است محور«داده »طراحی به واطا«آزمون

 ورود هوش مصنوعی و یادگیری ماشین به علم پلیمر( 3.1

طور اودکار از طریق تجربه و داده  ها بهشتود که در آن ستیستی ای از هوش مصتنوعی ت ری  میعنوان زیرشتااهبه 11یادگیری ماشتین

به عل     ML. ورود (Elizabeth Champa-Bujaico, 2024) نویستتی شتتوندصتتراحت برای هر وفیفه برنامهگیرند، بدون آنکه بهیاد می

هتا در یتادگیری رواب  پیچیتده، هیراطی و هتای پلیمری، بته دلیتل توانتایی این الگوریی زیتتطور اتام بته حوزه نتانوکتامپوبته  پلیمر و
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های تجربی یا محاستباتی موجود، به یک ن طه عط  در چندمیغیره میان ستاایارتترکی، و اوام ماکروستکوپیک، مستی یماب از داده

تستای( استت که -های تحلیلی ستنیی )مانند م ادلات هالپیناین حوزه تبدیل شتده استت. این رویکرد جایگزین مناستبی برای مدل

کننده استیوارند و در ثبت اثرات می ابل پیچیده بین میغیرهای می دد طراحی )نوع فیلر، کستر حجمی، اهل، بر پایه فرضتیات ستاده

 اند.مورفولوژی، شرای  فرآیندی( ناتوان

پرکاربردترین شتکل   .(Wei Ge, 2025)  بندیگیرد  شتامل رگرستیون و طب هدار یاد میهای برچست،شتده: از نمونهیادگیری نظارت(  ۱

ML   درPNC  بینی  ها برای پیشTg های رایج شامل  ، اسیحکام، مدول و رسانایی  الگورییSVM  ،جنگل تصادفی ،GPR    وANN. 

(. در PCAو کاهش اب اد )مانند    بندیکند  شامل اوشهنشده: الگوهای پنهان در داده بدون برچس، را کش  مییادگیری نظارت( ۲

PNC  رودکار میشده بهسازی نظارتبندی ریزساایارها و کاهش اب اد فضای ویژگی پیش از مدلها برای اوشه  (Wei Ge, 2025). 

بندی دودویی ستاده(،  کند: پرستپیرون )طب ههای چندلایه برای استیخرا  اودکار ویژگی استیفاده مییادگیری عمیق: از م ماری( 3

)تحلیل تصاویر میکروسکوپی، شناسایی پخش و تجمع    CNNترین برای نگاشت ترکی،تفرایند به اوام(،  اور )رایجهای پیششبکه

 .(Elizabeth Champa-Bujaico, 2024) ای و وابسیه به زمان مانند سینییک پخت(های دنباله)داده  RNNفیلر( و  

 هدف و نوآوری م اله مروری(  4.1

توجهی از م تالات مروری موجود، رویکردی  رشتتتد مطتال تات کتاربرد یتادگیری متاشتتتین در عل  پلیمر، بخش اتابتل  بتهوجود حج  روبتا  

بینی اوام بستنده کردن کاربردهای پراکنده پیشاند و عمدتاب به فهرستتاتخا  کرده MLهای  عمومی و توصتیفی نستبت به الگوریی 

  ←  اوام ← ریزستتاایار ←ی »فرآیند  ی تحول زنجیرهکنند. هدف این م اله مروری، اراهه دیدگاهی جامع و یکپارچه از نحوهمی

جای بررستی ستطحی و پراکنده  های پلیمری، تحت تأثیر هوش مصتنوعی و یادگیری ماشتین استت. بهدر نانوکامپوزیت  1۲ستازی«بهینه

طور صتتریح در ستتاایار  ها فیزیک حاک  بر مواد بهشتتود که در آنهایی میمرکز میطور اام بر مدل، این مرور بهMLکاربردهای  

ستتتازی و »متدل  13آگتاه«فیزیتک  متاشتتتین  »یتادگیری چون  عنتاوینی  بتا اایر  ادبیتات  در  کته  رویکردی،  الگوریی  ادهتام شتتتده استتتت

اگرچه در برازش    15های یادگیری ماشتتین اال این تمرکز از آن جهت اهمیت دارد که مدل  شتتود.شتتناایه می  14چندم یاستتی«

های  پذیری فیزیکی هستیند و ممکن استت در بیرون از محدوده دادهابولی دارند، اما اهل، فااد ت می های موجود عملکرد اابلداده

آگتاه بتا گنجتانتدن  هتای فیزیتکبینتانته اراهته دهنتد. در م تابتل، چتارچوبهتای هیروااعبینییتابی( پیشی برونآموزشتتتی )اتار  از دامنته

 در مستی یماب  ،فاز  پایداری و  ،(گیبس  آزاد  انرژی ستازیکمینه)  ترمودینامیکی  اصتول  انرژی،  و جرم ب ای اوانین نظیر  ،ایدهای فیزیکی
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شتده با اصتول فیزیکی حاک  ستازگارند، در حالی که همچنان های یادگرفیهدهند که بازنماییشتبکه عصتبی، اطمینان می 16هزینه  تابع

. چنین رویکردی  (Gupta, 2025)  کننتدهتای تجربی را حف  میان طتاف کتافی برای ثبتت رواب  هیراطی پیچیتده موجود در داده

 حیاتی  ایویژگی  ،کنددهد، بلکه اابلیت اعیماد و تفستتیرپذیری فیزیکی نیایج را نیز تضتتمین میبینی افزایش میتنها دات پیشنه

نوآوری اصتتتلی این کار در تبیین ن ش هوش مصتتتنوعی در طراحی م کون   .واا ی مهندستتتی طراحی در ابزارها این  پذیرش برای

که در آن پارامیرهای طراحی از پیش    1۸جلوبرای دستییابی به عملکرد هدف نهفیه استت. بر الاف فرایند طراحی روبه  17ریزستاایار

شتود، در طراحی م کون، فرایند از یک هدف عملکردی صتورت تجربی یا محاستباتی ستنجیده میت یین شتده و اوام حاصتل به

 ,Vinson Liao) شتده توست  کاربر را برآورده کنندت ری   گردد که آن م یارهایی میمشتخ  آهاز شتده و مستی یماب به دنبال طرح

ای همراه استت، چرا که اوام ماکروستکوپیک این مواد توست   های ویژههای پلیمری با چالش. این رویکرد در نانوکامپوزیت(2025

  تا  نانومیر  م یان در  ایدامنه ریزستاایارهای  تا زنجیره  طراحی  و مونومر  شتیمی ازهای طولی هایی در طی  وستی ی از م یانویژگی

حل یکیایی نداشتیه باشتند. پیمایش هوشتمند و  بوده و ممکن استت راه  19بدفرم اهل، م کون  مستاهل  و  شتوندمی ت یین میکرومیر

ویژه از طریق ترکی، یادگیری کارآمد این فضتای طراحی پراب اد، مستیلزم ابزارهای محاستباتی نوینی استت که هوش مصتنوعی، به

ادهتام فیزیتک مواد در (  1)  ی نیبتا تمرکز بر این دو محور    آورد.، آن را فراه  می۲1هتای تولیتدیستتتازی بیزی، و متدل، بهینته۲۰ف تال

ها در طراحی م کون ریزساایار برای دسییابی به عملکرد چندگانه و  کاربرد این مدل(  ۲های یادگیری ماشتین، و )م ماری الگوریی 

جای آن، چارچوبی تحلیلی عمل کند و به  ML  کاربردهای از صتترف  توصتتیفی مرور یک از فراتر  کندمی  تلاش م اله این  محورهدف

بینی صترف، به اوام را از یک ابزار پیش ریزستاایار ی ستنیی فرآیندبرای در  این اراهه دهد که چگونه هوش مصتنوعی، زنجیره

 کند.های پلیمری نسل ب دی تبدیل میدار برای کش  نانوکامپوزیتیک موتور طراحی ف ال و جهت

 های پلیمری در نانوکامپوزیت AI/MLمبانی کاربرد  .  2

 میدولوژی یادگیری ماشین در مواد( 1.۲

ای است که با دات در هر مرحله، مسی یماب بر کیفیت  کارگیری یادگیری ماشین در حوزه عل  مواد، یک فرایند اطی و چندمرحله به

 گذارد. مدل نهایی اثر می

 
16 Loss Function 
17 Inverse Design 
18 Forward Design 
19 Ill-posed 
20 Active Learning 
21 Generative Models 
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بینی  های پیشترین گام، ستاات پایگاه داده آموزشتی است. برای ملال، در توس ه مدلنخستیین و شتاید حیاتی :  آوری دادهال ( جمع

ای بود کته بر عملکرد هتای حوزهشتتتده بتا فیلر کربنی، نخستتتیین گتام، گردآوری ویژگیهتای ت ویتتای کتامپوزیتتلایتهچ رمگی بین

 ChengLin)  هالایه  ت داد  و کنندهچ رمه  ماده  چگالی لایه،  دهیشتتکل  فرایند کننده،چ رمه  ماده نوع نظیرگذارند  ای اثر میلایهبین

Han, 2023)میغیرهای فرآیندی: . 1  گیرند:های پلیمری در سته دستیه اصتلی ارار میهای مربوط به نانوکامپوزیتطور کلی، داده. به

میغیرهای ستتتاایاریتترکیبی: نوع و کستتتر حجمی نانوفیلر، نستتتبت  .  ۲ دما، زمان پخت یا اایلاط، نرخ برش و شتتترای  پردازش 

اوام نهایی: مدول الاستییستییه، استیحکام کشتشتی، دمای  . 3  .، ستطح ویژه، انرژی ستطحی فصتل مشتیر  و وضت یت پخش۲۲اب ادی

بدیلی در تستریع این فرایند ایفا های داده تخصتصتی ن ش بیدر این میان، پایگاه  ای، رستانایی الکیریکیتحرارتی و هیره.انی ال شتیشته

  گردآوری برای  تخصتتتصتتتی  و  جدید  منب ی Materials Mine داده  پایگاه اصتتتلی  گره  دو  از  یکی NanoMineکنند. پایگاه داده  می

  محاسباتی   هایداده بر که مواد  داده منابع از  بسیاری  الاف بر.  است پلیمری  هاینانوکامپوزیت به مربوط شدهنویسیحاشیه  هایداده

  گیرد شتتده را در بر مینویستتینمونه تجربی حاشتتیه ۲۰۰۰تمرکز دارد و بیش از   های تجربیعمدتاب بر داده NanoMine  میمرکزند،

(Boran Ma, 2023) این پتایگتاه داده، طبق اصتتتول .FAIR نویستتتی کتاربردی نظیر  هتای برنتامته، دارای رابSPARQL Query    برای

گذاری پلیمر و فیلر استت که یکنواایی و کامل  برای استیانداردستازی نام ChemPropsدستیرستی مستی ی  کدنویستان به داده، و ابزار 

در  وجوی می ارف ادبیاتکند. مزیت کلیدی چنین پلیفرمی نستتبت به جستتتوجوها تضتتمین میهای اروجی را در پرنبودن داده

 ااصیت است.-های ترکی،وجوی سریع و ساایاریافیه دادهامکان پرن

ها پالایش شتوند. با  و ناستازگاری ۲4ها باید برای حذف اطا، م ادیر پرتپس از گردآوری، داده  :  ۲3پردازش و انیخاب ویژگیب( پیش

  پراب اد   هایداده برای  ویژهبههای نانوکامپوزییی، مهندسی ویژگی و انیخاب ویژگی مؤثر توجه به اب اد بالای فضای ویژگی در سیسی 

ها، الگوریی   های ستنجش اهمیت ویژگیترین روش. یکی از رایج(Wei Ge, 2025) شتودمی  محستوب  ستازیمدل  از  پیش  حیاتی  گامی

کند  این رویکرد، پس از آموزش مدل،  محاستبه می ۲6استت که اهمیت هر ویژگی را بر پایه مجموع ضترای، جینی  ۲5جنگل تصتادفی

کند دریابند کدام پارامیرهای فرایندی یا ستاایاری بیشتیرین  دهد و به پژوهشتگران کمک میها را اراهه میبندی اهمیت ویژگیرتبه

بخشتد، بلکه بینشتی مستی ی  تنها دات مدل را بهبود می. چنین تحلیلی نه(ChengLin Han, 2023) تأثیر را بر عملکرد نهایی دارند

 دهد.ها را کاهش میتر و هزینهسازی مواد جدید فراه  کرده و چراه توس ه را کوتاهبرای هدایت آماده

 
22 Aspect Ratio 
23 Feature Selection 
24 Outliers 
25 Random Forest Algorithm - RFA 
26 Gini 
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 یادگیری عمیق و تحلیل تصاویر ریزساایاری ( ۲.۲

های پلیمری، تحلیتل اودکار تصتتتاویر میکروستتتکوپی الکیرونی های کاربرد یادگیری عمیق در نانوکامپوزیتیکی از مؤثرترین حوزه

های  (، به دلیل توانایی  اتی اود در استیخرا  ویژگیCNNهای عصتبی کانولوشتنی )( استت. شتبکهSEM/TEMروبشتی و عبوری )

شتمار بندی الگوهای تصتویری بههای کانولوشتنی و کاهش اب اد داده، ابزاری ادرتمند برای بازشتناستی و طب هفضتایی از طریق لایه

  شتتتوند: کار گرفیته میها برای موارد زیر بهها، این م متاریدر زمینته نانوکامپوزیت  .(Elizabeth Champa-Bujaico, 2024)  روندمی

تشتتخی    شتتناستتایی اودکار توزیع فیلر در ستتطح م طع نمونه   بندی تصتتویر برای جداستتازی فاز فیلر از ماتریس پلیمری بخش

شتدن  ستازی میزان کلواهکمی  گیری نانوفیلرهای هیرکروی )مانند نانولوله یا صتفحات( نستبت به راستیای بار یا جریان فرایند جهت

یابی و بازستتازی ابزارهایی نظیر ماژول مشتتخصتته  عنوان یکی از عوامل کلیدی افت اوام مکانیکی م رفی شتتد.تر به رات، که پیش

بندی و  ای عملی از این کاربرد استتت که امکان طب هدر دستتیرن استتت، نمونه NanoMine، که در پلیفرم ۲7ریزستتاایار هوشتتمند

طور مستی ی  چالش بنیادین کیفیت پایین یا  این ابزارها به  .(Boran Ma, 2023)  کندها را فراه  می  PNCیابی ریزستاایار  مشتخصته

 عوض،  در و  کنندمی برطرف  را استت  انستانی اطای  مستی د و   هنی بر،زمان  هاآن دستیی پردازش که  ناهمگون تصتاویر میکروستکوپی

 در  اوام  بینیپیش  هتایمتدل  آموزش  برای  ورودی  عنوانبته  مستتتی یمتاب  کته  کننتدمی  تولیتد  دای ی  و  کمی  ستتتاایتاری  هتایداده

-بینی ستتتاایتارهای پیشاند. این پیوند میتان تحلیتل تصتتتویر مبینی بر یادگیری عمیق و مدلاابل استتتیفتاده  PSPP  هایچارچوب

شتود  چرا که پیش از این، توصتی  کمی ریزستاایار  یابی مواد محستوب میای استاستی در اتوماستیون فرایند مشتخصتهاصتیت، حل ها

ها ستازی جامع پراکندگی در کل مجموعه نمونههای محدود ممکن بود که برای مشتخصتهبر نمونهتنها از طریق تحلیل دستیی و زمان

 .(Boran Ma, 2023) کافی نبود

 

  عملکرد اوام ساایار چارچوب فرآیند (3.۲

کند که دهد. این چارچوب بیان میهستیه مفهومی مهندستی مواد مدرن را تشتکیل می ۲۸عملکرد  اوام ستاایار  چارچوب فرآیند

گیری ریزستاایار ماده )شتامل  طور مستی ی  چگونگی شتکلشترای  فرآیندی )مانند دما، نرخ برش، روش اایلاط یا زمان پخت( به

کنتد  ریزستتتاایتار نیز بته نوبته اود، اوام  گیری، تبلور و مورفولوژی فصتتتل مشتتتیر ( را ت یین میوضتتت یتت پخش فیلر، جهتت

زنتد  و در نهتایتت این اوام، عملکرد متاده را در کتاربرد موردنظر  متاکروستتتکوپیتک نهتایی )مکتانیکی، حرارتی، الکیریکی( را را  می

شتدت به شتهود  ای و هیراطی، بهپیش از فهور هوش مصتنوعی، شتناستایی رواب  پنهان در این زنجیره چندمرحله  ستازند.مشتخ  می

تفصتتیل بحث شتتد. اکنون، هوش به  ۲.1 بخش  در که  محدودییی  همانواطای گستتیرده وابستتیه بود و تجربه پژوهشتتگر و آزمون

 
27 Intelligent Microstructure Characterization and Reconstruction - MCR 
28 Process-Structure-Property-Performance - PSPP 
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های موجود )چه تجربی، چه محاستباتی(، امکان مصتنوعی با یادگیری مستی ی  رواب  آماری و هیراطی میان این چهار ستطح از داده

ستتتازی مجزای هر مرحله، جای بهینهآورد  به این م نا که بهطراحی هماهنگ در ستتتطوح ستتتاایاری می دد پلیمرها را فراه  می

این اابلیت    ستتتازی و بهینه کرد.طور یکپارچه مدلتوان اثر می ابل تغییرات فرآیندی بر ریزستتتاایار و در نهایت بر عملکرد را بهمی

جای صترفاب برازش  شتود، جایی که مدل بهتر میم رفی شتد( برجستیه 4.1آگاه )نظیر آنچه در بخش  های فیزیکویژه در چارچوببه

ها، ایدهای فیزیکی حاک  بر هر یک از این چهار ستتطح )مانند ب ای جرم در ستتطح فرآیند یا اصتتول ترمودینامیکی در آماری داده

کند. نییجه عملی این یکپارچگی، افزایش چشتتمگیر نرخ موف یت توستت ه مواد جدید و کاهش  ستتطح ریزستتاایار( را نیز رعایت می

. به این ترتی،، (Gupta, 2025)  مستیند شتد  کمی  شتواهد  با  ترپیش که  روندیهای تجربی موردنیاز استت توجه ت داد آزمایشاابل

شتود که در ستراستر این م اله، بین تبدیل میاز یک مدل مفهومی توصتیفی، به یک موتور طراحی عملیاتی و پیش  PSPPچارچوب  

برای نمایش بصتتری این زنجیره و   های ب دی ارار اواهد گرفت.تر هوش مصتتنوعی در بخشمبنای تحلیل کاربردهای اایصتتاصتتی

کند، الاصه  ای که هوش مصنوعی ایجاد میرا به همراه حل ه یادگیری بسیه PSPP چارچوب 1جایگاه هوش مصنوعی در آن، شکل 

ستازی طور مجزا مدلتنها هر یک از چهار مرحله را بهشتود، هوش مصتنوعی نهگونه که در این شتکل مشتاهده میهمان .ستازدمی

چین بنفش(، امکان بازاورد مستتتی ی  از نیایج طراحی به کند، بلکه با اتصتتتال مستتتی ی  مرحله فرآیند به مرحله طراحی )ا می

 .ای که در رویکردهای سنیی اطی )بدون بازاورد( وجود نداشتویژگی — آوردتنظیمات فرآیندی را نیز فراه  می

 

 های پلیمری.( برای نانوکامپوزیتPSPPسازی )بهینه-اوام -ساایار-چارچوب فرآیند .1شکل 

 های پلیمری با یادگیری ماشینبینی خواص نانوکامپوزیتپیش  .3

 بینی اوام مکانیکی پیش( 1.3

های پلیمری با کمک بینی استیحکام کشتشتی، مدول الاستییستییه و چ رمگی شتکستت از اهداف مرکزی طراحی نانوکامپوزیتپیش

یکی از   (۲۰۲3و همکاران ) Hanمطال ه    اند.ای ماده مرتب یادگیری ماشتین استت، چرا که این اوام مستی یماب با کاربردپذیری ستازه
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بینی چ رمگی شتکستت ها برای پیش. آن(ChengLin Han, 2023) در این حوزه استت  ۲9های موفق کاربرد رویکردهای ادهامینمونه

لایه ستاایند: سته یادگیرنده پایه شتامل  شتده با فیلرهای کربنی، یک مدل ادهامی ستههای ت ویتدر کامپوزیت  3۰ای مود دوملایهبین

ها توست  یک رگرستیون بیزی  پرستپیرون چندلایه، الگوریی  ت ویت گرادیان شتدید و درات تصتمی  ت ویت گرادیانی، که اروجی آن

ستازی، تفستیرپذیری بالا و اابلیت  زمان از دات مدلگیری ه ، با بهرهStackingشتد. این م ماری ترکی، می  31عنوان فرایادگیرندهبه

دستت یافت. تحلیل اهمیت ویژگی با الگوریی  جنگل تصتادفی نشتان داد که فشتار   R² = 0.916های پیچیده، به دات  کاربرد در داده

دهد  های این مطال ه نشتتان میکه یافیهطوریترین پارامیرها هستتیند  بههای الیاف، و چگالی ستتطحی فیلر حیاتیپخت، ت داد لایه

 هایاولویت  تواندمی مستتی یماب که  بینشتتیتری نستتبت به بهبود اود ماده بر عملکرد نهایی لمینت دارد بهبود فرایند، تأثیر ملبت

های هیبریدی چندم یاستتتی بر بر روی نانوکامپوزیت (۲۰۲4و همکتاران )  Champa-Bujaicoمطتال ته    .کنتد  هدایت را تجربی طراحی

ستولفید  ، نانوصتفحات دی33های کربنی چندجدارههای میفاوتی از نانولولهمیمرکز بود که با هلظت  3۲بوتیرات(هیدروکستی-3پایه پلی)

درصتد وزنی میغیر   4تا   ۰.5ی حدود  ت ویت شتده بودند. هلظت هر یک از این فیلرها در محدوده  35و نانورن ستپیولیت  34تنگستین

درصدی در مدول یانگ نسبت به پلیمر اال   13۲یافت که در این ن طه، افزایشی تا  درصد وزنی افزایش می 5بود و بار کل فیلر تا  

با    RNN،  36بینی این اوام، چهار رویکرد یادگیری ماشتین با یکدیگر م ایسته شتدند: شتبکه عصتبی بازگشتییمشتاهده شتد. برای پیش

بینی مدول یانگ  ، درات تصتمی  و جنگل تصتادفی. نیایج نشتان داد که بهیرین عملکرد برای پیش37ستازی لونبر الگوریی  بهینه

بینی استیحکام کشتشتی، مدل جنگل نورون در هر لایه بود، در حالی که برای پیش 5۰لایه پنهان و    3با    RNN-LVمی لق به مدل  

بینی  بهیرین نییجته را اراهته داد. جتالت، توجته استتتت کته برای پیش  1۰۰زن و حتداکلر عمق دراتت تخمین  1۰۰تصتتتادفی بتا ترکیت، 

 در  هام ماری این  توانایی  دهندهنشتاندستت یافت    R² = 0.964لایه پنهان به دات بالای   3با    RNNازدیاد طول تا شتکستت، مدل  

 .(Elizabeth Champa-Bujaico, 2024)  وزیتنانوکامپ  مکانیکی رفیار  و فیلر چندجزهی  ترکی، میان  پیچیده هیراطی رواب  ثبت

 بینی اوام حرارتی پیش (۲.3

بندی  ویژه رستانایی حرارتی، برای کاربردهای مدیریت حرارتی )نظیر الکیرونیک و بستیههای پلیمری، بهاوام حرارتی نانوکامپوزیت

ستازی چندم یاستی  را برای مدل تفستیریک چارچوب یادگیری ماشتین اابل (۲۰۲5) و همکاران Liu  .ادرت( اهمیت راهبردی دارند

 سازی عدم اط یتسازی تصادفی چندم یاسی را با کمیتوس ه دادند که مدل 38پلیمر-های گرافنرسانایی حرارتی در نانوکامپوزیت

 
29 Ensemble/Stacking 
30 G_IIC 
31 Meta-learner 
32 P3HB 
33 MWCNTs 
34 WS₂ 
35 SEP 
36 RNN 
37 RNN-LV 
38 PGECs 
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های  روی داده   R² = 0.847های آموزشتتتی و روی داده   R² = 0.996به دات     XGBoostها بر پایه  کرد. مدل نهایی آنترکی، می

ی های تفستتیرپذیر یادگیری، توانستتت اثرات می ابل پیچیدهتستتت دستتت یافت. این مدل با استتیفاده از تحلیل حستتاستتیت و روش

های جانشتین برای کاهش هزینه محاستباتی بالای  بر رستانایی حرارتی ماکروستکوپیک را شتناستایی کند و از مدل پارامیرهای ورودی

 (Bokai Liu, 2025) .های چندم یاسی تصادفی بهره بردسازیشبیه

 بینی اوام الکیریکیپیش (3.3

ویژه موضتوعی پرکاربرد استت، به های کربنیهای حاوی فیلرهای رستانا مانند نانولولهدر حوزه اوام الکیریکی، رستانایی نانوکامپوزیت

در کتاربردهتایی نظیر محتافظتت الکیرومغنتاطیستتتی و ستتتاایتارهتای   هتای پلیمری رستتتانتای الکیریکیبرای طراحی نتانوکتامپوزیتت

ستتتازی چنتدم یتاستتتی تصتتتادفی مبینی بر بتا استتتیفتاده از یتک چتارچوب متدل Behdinan (۲۰۲4) و Elaskalany .گراودحس

ستاایند تا رستانایی   های یادگیری ماشتینای برای آموزش مدلدادهکارلو و المان حجمی نماینده، مجموعههای مونتستازیشتبیه

بینی  ستتازی مستتی ی  پیشمرات، کمیر از شتتبیهپلیمر را با دات بالا و هزینه محاستتباتی بهتCNT هایالکیریکی مؤثر نانوکامپوزیت

استیفاده   39طور اام روش توضتیحات افزایشتی شتپلیو به ها، از هوش مصتنوعی تفستیرپذیرکنند. برای افزایش تفستیرپذیری این مدل

ترتی، تأثیرگذارترین عوامل های کربنی به، ارتفاع ستد، و رستانایی  اتی نانولولهCNT نشتان داد که کستر حجمی SHAP شتد. تحلیل

ها زنی الکیرونی در فصتل مشتیر  نانولولهها اهمیت مضتاع  پدیده تونلبر رستانایی الکیریکی مؤثر نانوکامپوزیت هستیند. این یافیه

 بینشتی مستی ی  برای طراحی هدفمند و  ستازدمی  برجستیه را  کامل نفو   آستیانه زیر  هایهلظت در  بار انی ال  هال،  مکانیزم  عنوانبه

CPNC  کندها با رسانایی الکیریکی دلخواه فراه  می.  (Mostafa Elaskalany, 2024) 

 یادگیری ماشین برای تحلیل و طراحی ریزساختار .  4

 گرهاتحلیل ریزساایار و توصی ( 1.4

گیری فیلر )که مستتی یماب بر ستتفیی کامپوزیت اثر  گرهایی مانند جهتریزستتاایار پل میان فرمولاستتیون و عملکرد استتت. توصتتی 

اطلاعات کمی از    (Bokai Liu, 2025)  شتتدنهای پراکندگی و کلواهو شتتاا   ((Elizabeth Champa-Bujaico, 2024)  گذاردمی

های یادگیری عمیق برای استتیخرا  مستتی ی  های آماری، ستتیستتی فراتر از این شتتاا   دهند.چیدمان فیلر در ماتریس اراهه می

ای برجستیه، ستامانه یادگیری عمیق شتبکه فیبری استت که پارامیرهایی نظیر  اند. نمونهپارامیرهای ستاایاری از تصتویر توست ه یافیه

برای محاستبه طول پایداری ترکی،   4۰کند و با مدل زنجیره کرمیاستیخرا  می  AFMها را از تصتاویر  طول کانیور فیبر و توزیع گره

 
39 SHAP 
40 Worm-Chain Model 
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ستاز  . چنین رویکردهایی زمینه(Teng Long, 2025) شتود  این روش بر نانوفیبرهای فیبروهین ابریشت  اعیبارستنجی شتده استتمی

 شود.گر کمی تبدیل می»طراحی مبینی بر تصویر« هسیند، جایی که تصویر اام میکروسکوپی مسی یماب به بردار توصی 

  41سازی چندم یاسیمدل( ۲.4

هاستتت. برای هلبه بر این چالش،  PNC ستتازیهای مدلاتصتتال م یان اتمی به م یان ماکروستتکوپیک یکی از دشتتوارترین چالش

 ,Gupta)  کندمراتبی جام ی توست ه یافیه که چهار ستطح از اطلاعات را در یک ستاایار واحد ادهام میگر ستلستلهچارچوب توصتی 

 هایهای الکیرونیکی نظیر انرژیارار دارند که ویژگی DFT ترین ستتطح، محاستتبات مکانیک کوانیومی مبینی بردر پایین .(2025

LUMO-HOMOاایصام دارد که  4۲های دینامیک مولکولیسازیگیرند. سطح ب دی به شبیه، انرژی پیوند و انی ال بار را در بر می

گرهای کنند. ستطح ستوم را توصتی های ستاایاری و دینامیکی مانند شت اع ژیراستیون و ضترای، اودانیشتاری را استیخرا  میویژگی

کنند، و در نهایت،  های نفو  را ثبت میدهند که کیفیت پخش فیلر و شتتتبکهمورفولوژیکی برگرفیه از تحلیل تصتتتویر تشتتتکیل می

 .سازندپارامیرهای فرآیندی نظیر دما، زمان اایلاط و نرخ برش، سطح چهارم این چارچوب را می

 (۲۰۲6) و همکاران Lakshmaiya محور چارچوب فیزیک ( 3.4

Lakshmaiya  ( ۲۰۲6و همکاران  )برای  43عملگر عصتتتبی فوریه   :کندگانه اراهه دادند که ستتته مؤلفه را ترکی، میچارچوبی ستتته

برای تولید بازنمایی نهان از فضتای ریزستاایار،  44اودرمزگذار میغیر کانولوشتنی تابع پاست  ویستکوالاستییک، به  یادگیری نگاشتت تابع

دستت   R² = 0.98این ترکی، به دات    .برای طراحی محدودشتده ریزستاایار 45آگاهای فیزیکستازی جستیجوی ات  چندمرحلهبهینه و

درجه   31ای تا  شتده حاصتل، افزایش دمای انی ال شتیشته. ریزستاایارهای بهینهANN (0.91)  و  RNN (0.92)  از  بالاتر وضتوحبهیافت   

 .م کون طراحی در  آگاهیفیزیک  کاربرد از عملی اینمونهپاسکال نشان دادند   1۰⁶×1.۰9گراد و مدول  ایره بیش از سانیی

شتود که دهد. مشتاهده میها را در کنار ه  نمایش میشتده در این بخششتده در چهار مطال ه بررستیگزارش R² م ادیر  ۲شتکل 

های بالای  طور مداوم به داتبه (Lakshmaiya گانهو چارچوب ستته Han در مطال ه Stacking مانند) آگاههای ادهامی و فیزیکمدل

تری  عملکرد ضت ی  (تنهایی در پنل  به XGBoost در پنل ال  یا MLP مانند) های پایهاند، در حالی که برای مدلدستت یافیه ۰.9

بندی واحد و عنوان یک رتبهکند، این م ادیر را نباید بهطور که یادداشتتتت زیر نمودار تأکید میدهند. با این حال، هماننشتتتان می

  داده و پروتکل ارزیابی میفاوتی بنا شتده استتم ایسته مستی ی  تفستیر کرد، چرا که هر مطال ه بر روی ستیستی  مواد، مجموعهاابل

(Natrayan Lakshmaiya, 2026). 

 
41 Multiscale Modeling 
42 MD 
43 FNO 
44 CVAE 
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 بینی اوام مکانیکی، حرارتی و الکیریکیتچندم یاسی شده برای پیششده در مطال ات بررسیگزارش R² م ادیر .۲شکل 

 محورو یادگیری ماشین فیزیک (XAI) هوش مصنوعی تفسیرپذیر .5

 XAI های ج به سیاه ومحدودیت مدل( 1.5

 ,Bokai Liu)  دهندشوند و درکی از فرایندهای فیزیکی زیربنایی اراهه نمیمحسوب می 46های یادگیری ماشین اهل، ج به سیاهمدل

حل، توضتتیحات افزایشتتی ترین راهرایج  .(Mostafa Elaskalany, 2024)  کندها را محدود می، که اعیماد پژوهشتتگران به آن(2025

 ,Mostafa Elaskalany)  کندمی  کمی  را  نهایی  بینیپیش در  ویژگی  هر ستته  که  هابازی  نظریه  بر مبینی روشتتیاستتت  47شتتپلی

پلیمر، کستر حجمی فیلر، ارتفاع ستد انرژی و رستانایی  اتی نانولوله  تCNTهای  با این روش مشتخ  شتد که در نانوکامپوزیت.  (2024

 
46 Black-Box 
47 SHAP 
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های پراکندگی ن ش محدودتری نستتتبت به پلیمر، شتتتاا -های گرافناند، و در نانوکامپوزیتترین عوامل رستتتانایی الکیریکیمه 

بینی نیستت، بلکه با شتناستایی پارامیرهای پراهمیت، منابع تجربی محدود را  صترفاب تفستیر پس از پیش XAI.نستبت اب ادی فیلر دارند 

 کند.اادام ایجاد میبینی و بینش فیزیکی اابلکند و پلی میان دات پیشطور هدفمند هدایت میبه

 محور یادگیری ماشین فیزیک (۲.5

کنند، م مولاب از طریق یک تابع هزینه ترکیبی اصتول فیزیکی را مستی یماب در فرایند آموزش ادهام می  4۸آگاههای عصتبی فیزیکشتبکه

انرژی، انرژی آزاد گیبس(. برای نمونته، یتک   )ب تای جرم و   PINNشتتتتامتل اطتای داده تجربی و جریمته ن ن اوانین فیزیکی 

 .(Gupta, 2025)هزار فرمولاسیون آموزش دیده است  ۲4لایه پنهان بر روی نزدیک به   5ای با چندشااه

 های می ارف:ها نسبت به مدل  PINNدو مزیت کلیدی  

 Natrayan)  در ت می  فراتر از توزیع آموزشتتتی محتدودیتت جتدی دارنتد  49هتای می تارفتر بتا داده کمیر: متدلیتابی مطمننبرون(  1

Lakshmaiya, 2026) در حالی که ،PINN  دهند.داده اراهه میتری در نواحی ک یابی مطمننها با اید فیزیکی، برون 

نمونته تکراری    45ستتتازی عتدم اط یتت: تفکیتک عتدم اط یتت م رفیی از عتدم اط یتت تصتتتادفی در یتک مطتال ته بتا ستتتنیز کمی(  ۲

همراه بود، در حالی که عدم اط یت تصتادفی بالا   ٪۲3با تغییرپذیری تجربی  ( ٪15<اعیبارستنجی شتد: عدم اط یت م رفیی بالا )

 .(Gupta, 2025) راحیط ریسک  مدیریت برای  حیاتی تمایزی دنشان دا ٪1۸حیی در سنیز یکسان، تغییرپذیری  

 سازی خواص و ریزساختار با یادگیری ماشین بهینه.  6

 سازی چندهدفه و جبهه پارتوبهینه( 1.6

ستازی  کند، که طراحی چندعملکردی را  اتاب یک مستنله بهینهها م مولاب ااصتیت دیگر را تضت ی  می  PNCبهبود یک ااصتیت در 

  با آن کیفیت  شتود می همگرا های هیرمغلوب جبهه پارتوحلبه مجموعه راه 5۰با م یار هلبه III-NSGAستازد. الگوریی  چندهدفه می

ترکی، برتر یافت و عملکرد  1۸47میلیون فرمولاستتتیون،   3.۲ای، هربالگری بیش از شتتتود. در مطال هابرحج  ستتتنجیده می  م یار

رویکردهای   .(Gupta, 2025)  کاهش نیاز به اعیبارستتنجی تجربی اراهه داد ٪۸۲های می ارف را با  بالاتر از روش ٪34چندعملکردی 

کنند: افزودن اید پایداری جبهه  عنوان هدف اضتتافه میمحیطی )انرژی نهفیه، ردپای کربن( را نیز بهاایر م یارهای پایداری زیستتت

 
48 PINNs 
49 RNN ،ANN ،GRU ،LightGBM 
50 Dominance 
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  یتابتد محیطی کمیر میاثر زیستتتت  ٪5۰-4۰عملکرد بیشتتتینته و    ٪9۰-۸5کنتد امتا ترکیبتاتی بتا  تر میکوچتک  ٪3۰پتارتو را حتدود  

(Gupta, 2025). 

 51های زایشی طراحی م کون و مدل( ۲.6

کند که آن هدف را برآورده سازد. وجو میشود و مسی یماب ساایار یا ترکیبی را جستطراحی م کون از یک هدف ااصییی آهاز می

های جدید را از یک فضتای نهان  که نمونه  5۲روند: اتورمزگذار واریشتنالکار میهای زایشتی در این مستیر بهسته اانواده اصتلی از مدل

محور، تولید را که با افزودن جزء پاداش هدف  ORGANشتده آن نظیر و انواع تخصتصتی 53های راابیی زایشتیکند  شتبکهبازستازی می

 .GraphINVENTو   CharRNN  ،REINVENTهای مبینی بر دنباله و گراف نظیر کنند  و مدلستتمت اوام مطلوب هدایت میبه

های  در داده GraphINVENTو    CharRNN  ،REINVENTها برتری مطلق ندارند: در یک م یارستنجی جامع،  کدام از این مدلهیچ

. سته  (Tianle Yue, 2025)  تر بودندبرای پلیمرهای فرضتی مناست،  AAEو   VAEواا ی پلیمری عملکرد بهیری داشتیند، در حالی که  

فراتر از ستتتطح مولکولی، چتارچوب    متدل برتر ستتتپس بتا یتادگیری ت وییی برای تولیتد پلیمرهتای م تاوم بته دمتا بتازآموزی شتتتدنتد.

RAPSIDY 2.0  زمان مورفولوژی نانوم یاستتی هدف  ستتازی بیزی مبینی بر یادگیری ف ال، ه با ترکی، دینامیک مولکولی و بهینه

  پاستخی   (Vinson Liao, 2025)  کند)مانند ستاایار لاملار( و اوام ماکروستکوپیک مطلوب )استیحکام، رستانایی حرارتی( را دنبال می

هستتیند که در کنار   54های نفو آارین نستتل، مدل  .کنندنمی حل  تنهاییبه مولکولی  هایمدل  که چندم یاستتی کوپلینگ  چالش به

GAN   وVAEدهندکاوش پلیمرها را گستیرش می، فضتای شتیمیایی اابل  (Victor Ugbetan Agbogo, 2026)   و مستیر کشت  مواد

 سازند.کاملاب جدید را هموار می

 های پلیمرینانوکامپوزیت  بینیهای استفاده از هوش مصنوعی در طراحی و پیشها و محدودیتچالش .7

ای داشیه است، های پلیمری نیایج امیدوارکنندهبینی اوام و طراحی نانوکامپوزیتهای یادگیری ماشین برای پیشاسیفاده از روش

دهد که هایی همراه استت. بررستی مطال ات مخیل  نشتان میها از محی  محاستباتی به شترای  واا ی با محدودیتاما انی ال این مدل

ها، تفاوت میان عملکرد آماری و رفیار ها، امکان تفسیر اروجیتر نیست  کیفیت و حج  دادهمسنله ف   انیخاب یک الگوریی  دایق

 .اعیماد بودن نیایج ن ش دارندها، همگی در میزان اابلواا ی ماده و همچنین پیچیدگی چندم یاسی نانوکامپوزیت
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 ها کمبود، کیفیت و اسیانداردسازی داده( 1.7

های اطلاعاتی  های اابل استیفاده استت. پایگاهکارگیری یادگیری ماشتین در علوم پلیمر، محدود بودن دادهیکی از موانع استاستی در به

 و PubChemهای کوچک فاصتله دارند. برای نمونه، های مربوط به مولکولمربوط به پلیمرها هنوز از نظر حج  و تنوع داده با پایگاه

ChemSpider هایی ماننددهند، در حالی که پایگاهها ترکی، را پوشتتش میمیلیون PoLyInfo تنها چند ده هزار رکورد دارند  (Wei 

Ge, 2025).  تر استت، زیرا توصتی  یک نمونه به ستاایار شتیمیایی پلیمر های پلیمری محستوناین محدودیت در مورد نانوکامپوزیت

 هتای موجود درداده .شتتتود و عواملی متاننتد م تدار فیلر، شتتترای  فرآینتد و ریزستتتاایتار نیز بتایتد در نظر گرفیته شتتتونتدمحتدود نمی

NanoMine  نمونه دارای اطلاعات مربوط  ۸14شتده، تنها  نمونه گردآوری ۲۰۰۰کنند. از حدود  نمونه روشتنی از این مشتکل اراهه می

 1۲۰های اابل اسیفاده را به ای دیگر، محدودیت ابزار محاسبه انرژی سطحی ت داد نمونهای بودند و در مطال هبه دمای انی ال شیشه

 POLYT5 آموزش مدل زبانیشتود. در پیشهای داده تجربی دیده نمیمستنله ف   در پایگاه .(Boran Ma, 2023) دمورد کاهش دا

هزار ستاایار واا اب ستنیزشتده و دارای داده تجربی بودند و بخش عمده   13نیز از حدود صتد میلیون ستاایار استیفاده شتد، اما کمیر از 

های اابل اعیماد،  بنابراین، برای آموزش مدل.  (Harikrishna Sahu, 2026)  صتورت فرضتی تولید شتده بودندمانده ستاایارها بهباای

 .ای داردکنندههای فرضی نیز اهمیت ت یینصرف افزایش حج  داده کافی نیست  منشأ داده و نسبت اطلاعات تجربی به داده

 ها سیاه بودن مدلتفسیرپذیری و مشکل ج به( ۲.7

کند، اما در م ابل، ارتباط میان میغیرهای ها را فراه  میتر از دادهها م مولاب امکان استتتیخرا  الگوهای دایقافزایش پیچیدگی مدل

ستیاه« باشتد   شتود که یک مدل »ج بهشتده دشتوارتر اابل توضتیح استت. مستنله ف   به این محدود نمیبینیورودی و اروجی پیش

ها نداشیه  های مخیل  برداشت یکسانی از اهمیت ویژگیشود، ممکن است روشحیی زمانی که از ابزارهای تفسیرپذیری اسیفاده می

های گرافنی نمونه مشتخصتی از این مستنله استت. در این مطال ه،  و همکاران درباره رستانش حرارتی نانوکامپوزیت Liu مطال ه  .باشتند

SHAP و LIME بندی میفاوتی از اهمیت میغیرها اراهه کردندرتبه. LIME  ترین عامل در نظر گرفت، در کستتتر حجمی فیلر را مه

رستانش حرارتی ماتریس پلیمری را با فاصتله در رتبه نخستت ارار داد. در نییجه، استیفاده از یک ابزار تفستیرپذیری   SHAP حالی که

تواند بر برداشتت حاصتل از مدل  لزوماب به م نای دستییابی به یک توضتیح یکیا و اط ی از رفیار ماده نیستت و انیخاب روش تفستیر می

ها محدود باشتتد، یک مدل پیچیده ممکن شتتود. وایی ت داد نمونهتر میهای کوچک جدیدادهاین مستتنله در مجموعه .اثر بگذارد

های همان مجموعه داده وابستیه استت و الزاماب بیانگر یک رابطه فیزیکی پایدار نیستت. از این استت الگویی را یاد بگیرد که به ویژگی

کند که در کنار آن از دانش تخصتصتی حوزه پلیمر نیز استیفاده شتود  صترف منظر، تفستیر اروجی مدل زمانی ارزش بیشتیری پیدا می

 .(Bokai Liu, 2025) تواند اعیبار فیزیکی نییجه را تضمین کندانیخاب یک الگوریی  تفسیرپذیر نمی
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 ها پذیری مدلاعیبارسنجی تجربی و اابلیت ت می ( 3.7

کنتد کته همتان متدل در مواجهته بتا مواد جتدیتد نیز اتابتل اعیمتاد تنهتایی مشتتتخ  نمیعملکرد بتالای یتک متدل روی مجموعته آزمون، بته

و همکاران مشتتاهده کرد. در این مطال ه، پس از   Gupta توان در چارچوب هربالگری مجازیاواهد بود. اهمیت این موضتتوع را می

 95بینی مدل در بازه اطمینان  صتورت فیزیکی ستنیز و آزمایش شتدند و دات پیشترکی، جدید به 1۲7اعیبارستنجی محاستباتی،  

های محاستباتی ارزیابی نشتد  درصتد تأیید شتد. اهمیت این نییجه در آن استت که عملکرد مدل تنها بر استان شتاا  ۸9درصتد برابر 

دهد که آموزش یک مدل  نشتان می POLYT5 در م ابل، نیایج  (Gupta, 2025) .های واا ی نیز م ایسته شتدندها با نمونهبینیو پیش

بینی دایق اوام فیزیکی نیستت. در این مورد، دمای انی ال ای بستیار بزر  از ستاایارها الزاماب به م نای پیشزبانی روی مجموعه

 شتتتده توستتت  مدل بودبینیتر از م دار پیشدرجه پایین 5۸شتتتده برای یک پلیمر پیشتتتنهتادی حدود  گیریای اندازهشتتتیشتتته

(Harikrishna Sahu, 2026)  .دهد: اابلیت اعیماد یک مدل را  تری از مستنله اراهه میکنار ه  ارار دادن این دو مطال ه تصتویر دایق

های مورد استتیفاده و بینی، کیفیت دادهت یین کرد. نوع ااصتتیت مورد پیش R² توان تنها از روی اندازه داده آموزشتتی یا م دارنمی

 .تر از همه، وجود یا نبود اعیبارسنجی تجربی، در ارزیابی عملکرد واا ی آن ن ش اساسی دارندمه 

 اوام –پیچیدگی چندم یاسی و ارتباط ریزساایار( 4.7

دهند و همین موضتوع  های مخیل  رخ میهایی استت که در م یانکنش پدیدههای پلیمری حاصتل بره رفیار نهایی نانوکامپوزیت

های کربنی، فرض های حاوی نانولولهستازی رستانش الکیریکی نانوکامپوزیتکند. برای نمونه، در مدلها را دشتوار میستازی آنمدل

طور کامل بازتاب  گیری هیرتصتتادفی را بهشتتدن یا جهتایهایی مانند کلواهتواند پدیدهتوزیع یکنواات فیلر در حج  نماینده نمی

سازی  ، برای دسییابی به پایداری آماری اابل ابول، برای هر کسر حجمی حداال صد شبیهBehdinan و Elaskalany دهد. در مطال ه

هایی استت که پس از آموزش بیوانند رفیار ماده را با  بینی، استیفاده از مدلهای کاهش هزینه پیشیکی از راه .کارلو انجام شتدمونت

ای از این ، نمونهFourier Neural Operator و همکاران، مبینی بر Lakshmaiya آگاهستترعت بالا بازستتازی کنند. چارچوب فیزیک

بینی  بینی کند. با این حال، سترعت بالای مرحله پیشثانیه پیشتواند رفیار ماده را در چند میلیرویکرد استت که پس از آموزش می

هتای اجزای محتدود یتا ستتتازیتوانتد بته شتتتبیتهبته م نی حتذف هزینته محتاستتتبتاتی کتل فرآینتد نیستتتت. تولیتد داده اولیته همچنتان می

یابد یا به هایی بخشتی از هزینه محاستباتی کاهش میبر وابستیه باشتد. بنابراین، در چنین چارچوبتصتویربرداری آزمایشتگاهی زمان

 (Mostafa Elaskalany, 2024) .طور کامل از بین برودکند، نه اینکه لزوماب بهمرحله دیگری از زنجیره انی ال پیدا می
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 های پلیمری در طراحی نانوکامپوزیت  و هوش مصنوعی مولد طراحی معکوس.  8

 های پلیمریهای نانوکامپوزیتو چالش 55طراحی م کون مفهوم( 1.۸

این .  رستدبینی اوام آن میشتود و در نهایت به پیشدر رویکرد میداول طراحی مواد، مستیر کار از ستاایار یا ترکی، ماده آهاز می

، جهت این رابطه م کون Inverse Designهای می دد و بررستتی عملکرد هر یک استتت. در  فرآیند م مولاب مستتیلزم آزمودن گزینه

کند ستاایار یا ترکیبی بیابد که شتود و ستپس الگوریی  تلاش میای از اوام موردنظر ت یین میشتود: ابیدا ااصتیت یا مجموعهمی

شود، بینی رفیار یک ماده مشخ  محدود نمیبر این اسان، ن ش یادگیری ماشین در این رویکرد به پیش.  به آن هدف نزدیک باشد

هتای  اجرای این رویکرد در نتانوکتامپوزیتت  کنتد.هتا در فضتتتای گستتتیرده مواد نیز کمتک میبلکته بته انیختاب یتا طراحی هتدفمنتد گزینته

مرات، بیشتیر استت:  های کوچک آلی، ت داد میغیرهای مؤثر در یک ستامانه پلیمری بهپلیمری، اما، ستاده نیستت. در م ایسته با مولکول

تواننتد  هتا، همگی میهتا، م متاری کوپلیمرهتا، نحوه پراکنتدگی فیلر، و چگونگی اودآرایی زنجیرهوزن مولکولی و توزیع طول زنجیره

های گوناگونی در م یان نانو منجر گیری مورفولوژیستاایار نهایی ماده را تحت تأثیر ارار دهند. این اودآرایی ممکن استت به شکل

تنها اب اد بالایی دارد، بلکه میغیرهای آن  ای یا ژیرویید. در نییجه، فضتتای طراحی نهای، استتیوانهشتتود، از جمله ستتاایارهای لایه

یابد که این میغیرها در ت امل با یکدیگر اوام ماکروستکوپی ماده را  این پیچیدگی زمانی افزایش می اند.شتدت به یکدیگر وابستیهبه

پلیمر در م یان بستیار کوچک و ه  از  -های فصتل مشتیر  نانو رهکنشزمان از بره تواند ه کنند. رفیار نهایی ماده میت یین می

شتتتود تغییر یتک میغیر واحتد لزومتاب اثر  تر تتأثیر بپتذیرد. چنین ارتبتاط چنتدستتتطحی موجت، میهتای بزر مورفولوژی کلی در م یتان

گیرد. به همین های مخیل  شتکل میشتدگی هیراطی میان م یانمستی ی  و مستی لی بر ااصتیت نهایی نداشتیه باشتد، بلکه جفت

وی فضتتتای طراحی و رعتایتت  وجزمتان اتادر بته جستتتتهتایی نیتاز دارد کته ه هتا بته چتارچوبدلیتل، طراحی م کون در این ستتتامتانته

 .(Vinson Liao, 2025)  های فیزیکی حاک  بر ماده باشندمحدودیت

 RAPSIDY 2.0نمونه کاربردی: پلیفرم 

  استتت که توستت  لیاهو و جیارامان توستت ه یافیه استتت RAPSIDY 2.0های برجستتیه این رویکرد، پلیفرم محاستتباتی  یکی از نمونه

(Vinson Liao, 2025)ستتتازی دینتامیتک مولکولی دانته. این چتارچوب، شتتتبیته( درشتتتتCG-MD را بتا یتادگیری ف تال مبینی بر )

( را  Ax₂By₂و   Ax₁By₁بلا  )های کوپلیمر دیکند تا فضتتای طراحی چندب دی مخلوطترکی، می  (cBOستتازی بیزی م ید )بهینه

هتا بتا استتتیفتاده از  گیری طبی ی مورفولوژی، زنجیرهجتای انیظتار برای شتتتکتلوجو کنتد. در این روش، بتهصتتتورت هتدفمنتد جستتتتبته

وجهی ( و استیوانه شتشDG(، ژیرویید دوگانه )L) ایلایه ستاایار  جمله ازستمت مورفولوژی هدف  های راهنما مستی یماب بهپیانستیل

(C₆)  سترعت اکیشتاف را نستبت به اودآرایی طبی ی  56ستاایاری دهیجهت رویکرد  این شتده،گزارش  نیایج استان بر.  شتوندمی  هدایت

 
55 Inverse Design 
56 Structural Biasing 
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عنوان یک اید در ( بهV_r ≤ 4.5شتاا  پایداری مورفولوژیکی ) ،RAPSIDY 2.0در چارچوب   بیش از دو برابر افزایش داده استت.

( و استیحکام کشتشتی )یا مدول یانگ( نیز k_zستازی لحا  شتده استت. در کنار این اید، اواصتی مانند هدایت حرارتی )فرآیند بهینه

(، هدایت  R_g(، همراه با افزایش شت اع ژیراستیون )K>0ها )تر شتدن یکی از بلو دهد که ستفتاند. نیایج نشتان میبررستی شتده

 < L > DGصتورت  ها از نظر هدایت حرارتی بهبخشتد. در این حالت، ترتی، عملکرد مورفولوژیصتورت اطی بهبود میحرارتی را به

C₆ صتورت گزارش شتده، در حالی که برای اوام کشتشتی این ترتی، م کون و بهC₆ > DG > L بوده استت (Vinson Liao, 2025 )  .

دهد که هیچ مورفولوژی واحدی برای همه اوام بهینه نیست، و انیخاب هدف طراحی باید میناس، با ااصیت  این تفاوت نشان می

  وجویجستتت در ویژهبههای دینامیک مولکولی ستتازیبا وجود این نیایج، وابستتیگی این چارچوب به شتتبیه  موردنظر صتتورت گیرد.

 رویکرد، این توست ه  برای  امیدبخش مستیرهای از  یکی. دارد  همراه به  توجهیاابل  محاستباتی هزینه  گستستیه  ستاایاری  فضتاهای

تواند فضتای طراحی را هموارتر  ( استت  رویکردی که میVAE) میغیر اودرمزگذارهای کمک  با  پیوستیه  پنهان  فضتاهای از استیفاده

 های جدید را از حالت بررسی گسسیه ساایارها فراتر ببرد.وجوی گزینهکند و جست

 Closed-Loop   های طراحی معکوس، کشف خودکار مواد و سامانه.  9

 سازی مسی ی  به طراحی م کون عبور از مدل( 1.9

میمرکز بود. در این رویکرد، ستتتاایار  57بینی مستتتی ی های پیشبخش اابل توجهی از مطال ات اولیه در انفورماتیک پلیمر بر مدل

ها  این مدل .شتودبینی میشتود و در نهایت یکی از اوام ماکروستکوپی ماده پیشاتمی یا ترکی، و شترای  ستاات به مدل داده می

ای با این مشتخصتات ستاایه شتود، چه اواصتی اواهد داشتتی«، مفید هستیند  اما برای پاست  به یک ستؤال مشتخ ، ی نی »اگر ماده

شتده باشتد، مستیر میفاوتی لازم استت. جستیجوی مستی ی  در فضتای زمانی که هدف، یافین یک ماده جدید با اوام از پیش ت یین

هایی با رواب  هیراطی و چندم یاستتی، کارآمد  ویژه در ستتامانهواطای میوالی، بهوستتیع ترکیبات و ستتاایارهای پلیمری با آزمون

دهد. در اینجا ن طه شتتروع، ااصتتیت یا عملکرد مورد نظر استتت و ستتیستتی  تلاش این جهت را تغییر می طراحی م کون  .نیستتت

در این چارچوب، مشتخصتات عملکردی .  کند ستاایار، ترکی، یا م ماری ریزستاایاری مناست، برای رستیدن به آن را پیدا کندمی

ای یا ریزستتاایارهای احیمالی را برای  های زنجیرهای از م ماریتواند مجموعهشتتوند و الگوریی  میعنوان هدف یا اید ت ری  میبه

آید، زیرا ت داد  اهمیت این تغییر رویکرد در پلیمرها بیشتتیر به چشتت  می  .(Vinson Liao, 2025)  ها پیشتتنهاد دهددستتییابی به آن

تواند از  کند. در چنین شترایطی، یادگیری ماشتین میها، فضتای طراحی بستیار بزرگی ایجاد میکنش میان آنمیغیرهای مؤثر و بره 

 .کننده به ابزاری برای هدایت جسیجوی مواد تبدیل شودبینییک ابزار صرفاب پیش

 
57 Forward Models 
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 های مولدجسیجوی اَبَرفضاهای پلیمری به کمک مدل( ۲.9

، ترتی، واحدهای ستتازنده و  5۸شتتود. وزن مولکولی، چندپاشتتیدگیفضتتای طراحی پلیمرها تنها با انیخاب نوع مونومر ت یین نمی

. ترکی، این میغیرها فضتتای (Victor Ugbetan Agbogo, 2026)  توانند بر رفیار ماده اثر بگذارندهای م ماری زنجیره نیز میویژگی

راه  59دهای مولمدل. برداری تصتادفی عملاب دشتوار استکند که بررستی آن با جستیجوی دستیی یا نمونهطراحی بستیار بزرگی ایجاد می

شتده را در یک فضتای  های موجود در ستاایارهای شتناایهتوانند ویژگیها میکنند. این مدلدیگری برای پیمایش این فضتا فراه  می

در صتتتورت اعمتال .  (Tianle Yue, 2025)  نمتایش دهنتد و از این نمتایش برای تولیتد ستتتاایتارهتای جتدیتد استتتیفتاده کننتد نهفیته

های  های موجود، از نظر اواعد ستتاایاری و ویژگیتوانند علاوه بر تفاوت با نمونههای مناستت،، کاندیداهای تولیدشتتده میمحدودیت

به این ترتی،، هدف صترفاب تولید یک ستاایار جدید نیستت  مستنله اصتلی یافین ستاایاری استت که ه  از   .فیزیکی نیز هربال شتوند

های مولد با یادگیری ترکی، مدل .شتده فاصتله داشتیه باشتد و ه  بیواند نیاز عملکردی مشتخصتی را برآورده کندفضتای مواد شتناایه

های  تواند این فرآینتد را هدفمنتدتر کنتد. در چنین رویکردی، الگوریی  به جای بازتولیتد صتتترف الگوهای موجود در دادهمی 6۰ت وییی

تر هدایت  های مطلوبکند و جستتیجو را به ستتمت گزینهآموزشتتی، ستتاایارهای پیشتتنهادی را بر استتان یک تابع هدف ارزیابی می

های داده موجود  هایی از فضتای طراحی تبدیل شتود که در پایگاهتواند به ابزاری برای کاوش بخشدر نییجه، مدل مولد می.  کندمی

 .(Tianle Yue, 2025) اندبرداری نشدهطور مسی ی  نمونهبه

 ها و پلیمرها دسیاوردهای کمی در طراحی م کون کامپوزیت( 3.9

شتتود که اروجی آن به چند ستتاایار فرضتتی محدود نماند، بلکه بیواند فضتتای بزرگی از  ارزش طراحی م کون زمانی روشتتن می

ستتتازی دینتامیتک مولکولی بتا ترکیت، شتتتبیته RAPSIDY 2.0 منتد هربتال کنتد. در حوزه کوپلیمرهتا، پلیفرمطور نظتامهتا را بتهگزینته

زمان بهینه کرد. نیایج نشتتان داد های اودآرا و هدایت حرارتی را ه ستتازی بیزی م ید، پایداری نانومورفولوژیدرشتتت و بهینهدانه

بیش از   ایصتتورت لایهشتتده بههای مخیل  اثر میفاوتی دارد و ترتی، گزارشافزایش ستتفیی زنجیره بر انی ال حرارت در مورفولوژی

 محوردر م یان نانوکامپوزیت، چارچوب یادگیری ماشتتین فیزیک.  (Vinson Liao, 2025) بود ایو بیش از استتیوانه  ژیرویید دوگانه

  1٬۸47ها  میلیون فرمولاستتیون کاندید را فراه  کرد و از میان آن 3.۲زمان  یافیه توستت  گوپیا و همکاران، امکان ارزیابی ه توستت ه

 6۸درصتد و هزینه کلی توست ه را  ۸۲ترکی، ممیاز با اوام چندمنظوره شتناستایی شتد  این چارچوب نیاز به آزمایش فیزیکی را 

بینی، بلکه برای محدودکردن های محاستباتی نه ف   برای پیشدهد مدلاین نییجه نشتان می.  (Gupta, 2025)  ددرصتد کاهش دا

 Fourier Neural با ترکی، FNO-CVAE مراتبیور  ستلستلهوجوی تجربی نیز ارزشتمندند. در رویکردی دیگر، فری فضتای جستت

Operator   های سیلیکایی به کار گرفیه شد و توانست بدون و اودرمزگذار میغیر کانولوشنالی، برای طراحی ریزساایار نانوکامپوزیت
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گراد و مدول  درجه ستانیی 31ای تا  ، ریزستاایارهایی با افزایش دمای انی ال شتیشتهدستازی ستنگین المان محدواجرای مستی ی  شتبیه

 های زبانی شتتیمیایی نیزدر حوزه مدل.  (Natrayan Lakshmaiya, 2026) پاستتکال پیشتتنهاد کند 1۰^6×1.۰9 ایره بیشتتیر از 

POLYT5   الکیریک جدید با دمای  میلیون ستتاایار فرضتتی، به شتتناستتایی یک پلیمر دی  6ای بیش از با تولید و هربال چندمرحله

در آزمایشتتگاه،   DSC هایکلوین و شتتکاف باندی بزر  منجر شتتد  ستتنیز این ماده و انجام آزمون 4۰۰ای بالاتر از انی ال شتتیشتته

کنتد: ارزش طراحی  این نمونته اهمیتت یتک نکیته را آشتتتکتار می.  (Harikrishna Sahu, 2026) هتای متدل را تتأییتد کردبینیپیش

 .ارزیابی در آزمایشگاه منیهی شودساات و اابلای اابلشود که بیواند به مادهمحاسباتی زمانی مشخ  می

  61های اودرانگذار به پلیفرم( 4.9

کنتد، مفهوم کشتتت  هتای موجود را نتدارد و در انیختاب آزمتایش ب تدی نیز مشتتتارکتت میکننتده دادهوایی الگوریی  تنهتا ن ش تحلیتل

تفاوت اصتلی این رویکرد با کاربردهای م مول یادگیری ماشتین در این استت که اروجی مدل مستی یماب  .  گیردشتکل می اودکار مواد

ای از این مستیر  در آزمایشتگاه ملی آرگون نمونه Polybot های رباتیک مانندگذارد. پلیفرمریزی چراه ب دی آزمایش اثر میدر برنامه

های هوش مصتتنوعی، فرآیند ستتاات و ارزیابی پلیمرهای الکیرونیکی و هستتیند  این ستتامانه با ترکی، تجهیزات اودکار و الگوریی 

و  ASKCOS ریزی ستتنیز م کون مانندتر، ابزارهای برنامههای پیشتترفیهدر چارچوب.  کندهادی را به شتتکل اودکار دنبال مینیمه

توانند در تبدیل مستیرهای پیشتنهادی به مراحل اجرایی آزمایشتگاهی  نیز می IBM RoboRXN یا Chemputer هایی مانندستامانه

های  جای اجرای دستتیی مجموعه بزرگی از آزمایشکند  بهدر چنین ستتاایاری، ن ش پژوهشتتگر نیز تغییر می.  ن ش داشتتیه باشتتند

وجو را  های جدید مستیر جستتکند و ستامانه بر استان دادهها و م یارهای ارزیابی را ت یین میمشتابه، پژوهشتگر اهداف، محدودیت

ها به دامنه مواد، نوع واکنش و ستطح اتوماستیون تجهیزات وابستیه استت و کند. البیه میزان استی لال واا ی این پلیفرمروزرستانی میبه

 .(Victor Ugbetan Agbogo, 2026) های موجود را کاملاب اودران در نظر گرفتتوان همه سامانهنمی

 های اودران های فراروی آزمایشگاهها، موانع و چالشگلوگاه( 5.9

هتای فیزیکی و شتتتیمیتایی نیستتتت. یکی از موانع مه ، امکتان تولیتد اودکتار شتتتدن فرآینتد کشتتت  مواد بته م نی حتذف پیچیتدگی

ستاایارهایی استت که از نظر نمایش محاستباتی م یبرند اما در آزمایشتگاه اابل ستنیز نیستیند  یک ستاایار ممکن استت از نظر اواعد  

های فضتایی، مستیرهای واکنشتی نامناست، یا نبود شترای  و کاتالیزور مناست،،  مورد استیفاده مدل صتحیح به نظر برستد، اما محدودیت

در پلیمرها، این مستنله با پیچیدگی فرآیند ستنیز  .  (Victor Ugbetan Agbogo, 2026)  ستاات واا ی آن را دشتوار یا هیرممکن کند

شتود  وزن مولکولی، که یکی از عوامل مؤثر بر اوام ماکروستکوپی استت، به شترای  زمانی واکنش و انی ال جرم و حرارت  بیشتیر می

بنابراین، طراحی یک ترکی، مناست، لزوماب به م نای .  زمان این عوامل در یک فرآیند اودکار ستاده نیستتوابستیه استت و کنیرل ه 

های شیمیایی مینوع و توانایی تولید آن با همان مشتخصتات در شرای  واا ی نیست. از طرف دیگر، اتصال تجهیزات رباتیک به محی 

 
61 Autonomous Materials Discovery 



 

21 
 

شتود که تر میکند  این مستنله زمانی پیچیدهتوجهی ایجاد میهای مهندستی اابلنیز چالش 62یابی درجاهای مشتخصتهتوست ه روش

در نهایت، عملکرد یک آزمایشتتگاه  .  ستتامانه باید بیواند تغییرات ستتاایاری و مورفولوژیکی مواد را در طول فرآیند تشتتخی  دهد

های استیاندارد، تفاوت شتوند  نبود دادههای آزمایشتگاهی وارد ستیستی  میهایی وابستیه استت که از چراهاودران به کیفیت داده

به همین دلیل، توست ه این .  ها را دشتوار کندتواند آموزش و م ایسته مدلگیری و ناهمگونی شتیوه گزارش نیایج میهای اندازهروش

ها صترفاب یک مستنله الگورییمی نیستت و به همکاری نزدیک میان میخصتصتان پلیمر، هوش مصتنوعی و اتوماستیون نیاز دارد. ستامانه

نیازهای مه  برای  تواند یکی از پیشیابی میهای استیاندارد برای ثبت شترای  فرآیند، مشتخصتات ماده و نیایج مشتخصتهایجاد روش

 .(Victor Ugbetan Agbogo, 2026) بسیه باشدهای واا اب حل ههای اودکار محدود به سامانهحرکت از آزمایشگاه

 گیری . نتیجه10

بینی صترف به موتور طراحی ف ال  عملکرد را از ابزار پیش-اوام-ریزستاایار-ی فرآینداین مرور نشتان داد هوش مصتنوعی، زنجیره

بینی و ه  اابلیت ت می  در نواحی  آگاه، با ادهام ایدهای فیزیکی در تابع هزینه، ه  دات پیشهای فیزیکتبدیل کرده استتت. مدل

گیری ستمت طراحی م کون در حال شتکلبینی اوام بهتر از آن، مستیر حرکت این حوزه از پیشاند. مه داده را بهبود بخشتیدهک 

تواند  های مولد میستتتازی بیزی و مدلاند که ترکی، یادگیری ف ال، بهینهنشتتتان داده RAPSIDY 2.0 هایی ماننداستتتت  پلیفرم

هتایی نظیر کمبود و نتاهمگونی داده، دشتتتواری  همته، چتالشبتا این  .طور چشتتتمگیری کتاهش دهتدهتای آزمتایش تجربی را بتههزینته

 7۲یا فاصتتله  LIME و SHAP بندیرتبه تفاوت  اشنمونه  کهتفستتیرپذیری فیزیکی، و فاصتتله میان عملکرد آماری و اعیبار تجربی 

  واا ی   کاربردپذیری برای تضتتمینی  تنهاییبه  بالا  آماری دات  دهندمی  نشتتان،  استتت POLYT5 گیری دربینی و اندازهای پیشدرجه

  ستمتبه حرکت  و  آگاه،فیزیک  رویکردهای گستیرش چندوفاداری،  و  استیاندارد داده  هایپایگاه  توست ه  شتامل  روپیشِ  مستیرهای. نیستت

 .است اتوماسیون و مصنوعی هوش پلیمر، میخصصان ترنزدیک همکاری مسیلزم که مسیری، است بسیهحل ه  واا اب  هایسامانه
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