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La investigación sobre materiales cuánticos requiere el diseño conjunto de la teoría y
los experimentos,  e implica  el análisis de grandes cantidades de datos,  que suelen
incluir el reconocimiento de patrones y la categorización. La inteligencia artificial es una
vía natural para optimizar estos procesos y unir la teoría y los experimentos.  En esta
charla  discutiremos  un  esquema  que  propusimos  para  integrar el  aprendizaje
automático con simulaciones de alto rendimiento y mediciones de dispersión, cubriendo
el  proceso  típico  de  los  experimentos  con  neutrones[1,2].  Nuestro  enfoque  utiliza
autoencodificadores  no  lineales  entrenados  en  simulaciones  realistas  junto  con  un
sustituto rápido para el cálculo de la dispersión en forma de modelo generativo. Como
ejemplo de este enfoque discutiré el caso del sistema magnético altamente frustrado,
Dy2Ti2O7, utilizando predicciones de aprendizaje automático para guiar el experimento
de dispersión de neutrones bajo presión hidrostática, extraer parámetros de materiales
y construir un diagrama de fases. Nuestro esquema proporciona un conjunto completo
de  capacidades  que  permite  la  integración  directa  de  la  teoría  junto  con  el
procesamiento automatizado de datos y proporciona una visión directa en una escala
de tiempo rápida de un sistema de materia condensada.
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