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[bookmark: _GoBack]Zastosowanie sztucznej inteligencji w domenach naukowych często wymaga implementacji metodologii uczenia z niewielką liczbą przykładów (few-shot learning). Niniejsze badanie analizuje te techniki w kontekście modelowania molekularnego, wykorzystując zróżnicowane zbiory danych obejmujące właściwości fizykochemiczne, toksyczność oraz sorpcję z cieczami jonowymi. Początkowo zastosowano klasyczne podejścia uczenia maszynowego w celu wykazania ich skuteczności przy ograniczonych zbiorach danych, zwłaszcza po wzbogaceniu ich o deskryptory specyficzne dla danej dziedziny. Następna analiza metod uczenia głębokiego pozwoliła zidentyfikować optymalne strategie modelowania systemów bimolekularnych, jednocześnie wskazując na inherentne ograniczenia związane z jakością i objętością danych. Niemniej jednak, badanie wykazało, że techniki meta-uczenia przewyższyły metody klasyczne w reżimach o niskiej dostępności danych. W konsekwencji, praca proponuje ukierunkowane adaptacje domenowe: Attentive Model-Agnostic Meta-Learning do przewidywania toksyczności oraz Task Similarity Aware Reptile do modelowania sorpcji.
