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Получение представления о научной области
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Как обстоят дела с 
исследованиями в этой 
экспериментальной 
области?
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Получение представления о научной области
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Как обстоят дела с 
исследованиями в этой 
экспериментальной 
области?

Вот недавний детальный 
метаобзор области от 
уважаемых авторов в солидном 
рецензируемом журнале. 

В нём авторы  
* исследовали сотни работ по 
теме,  
* представили ссылки на 
оригинальные исследования 
* качественно обработали 
результаты
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Получение представления о научной области
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Как обстоят дела с 
исследованиями в этой 
экспериментальной 
области?

Вот недавний детальный 
метаобзор области от 
уважаемых авторов в солидном 
рецензируемом журнале. 

В нём авторы  
* исследовали сотни работ по 
теме,  
* представили ссылки на 
оригинальные исследования 
* качественно обработали 
результаты

Такие метаобзоры есть не всегда
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Составление метаобзора области на примере материала NMC811 для 
катодов в Li-Ion аккумуляторах

7ℹ  https://www.cell.com/heliyon/fulltext/S2405-8440(23)09089-8?uuid=uuid:9ab7b64f-5f89-47ef-b063-0512bc2bb9c1 

Какие практические свойства будет иметь 
аккумулятор на основе материала 

 для катода?LiNi0.8Mn0.1Co0.1O2

https://www.cell.com/heliyon/fulltext/S2405-8440(23)09089-8?uuid=uuid:9ab7b64f-5f89-47ef-b063-0512bc2bb9c1
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Поиск и скачивание 
700+ научных статей
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Составление метаобзора области на примере материала NMC811 для 
катодов в Li-Ion аккумуляторах
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Поиск и скачивание 
700+ научных статей

Поиск значений релевантных 
характеристик в каждой статье
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Поиск и скачивание 
700+ научных статей

Поиск значений релевантных 
характеристик в каждой статье

Обработка результатов 
и написание текста
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Составление метаобзора области на примере материала NMC811 для 
катодов в Li-Ion аккумуляторах
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Поиск и скачивание 
700+ научных статей

Поиск значений релевантных 
характеристик в каждой статье

Обработка результатов 
и написание текста

3 месяца работы!

https://www.cell.com/heliyon/fulltext/S2405-8440(23)09089-8?uuid=uuid:9ab7b64f-5f89-47ef-b063-0512bc2bb9c1


Можно ли существенно 
ускорить этот процесс?

13
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Агентное составление метаобзоров в электрохимии
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3 месяца
LiNi0.8Mn0.1Co0.1O2
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Агентное составление метаобзоров в электрохимии
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3 месяца
LiNi0.8Mn0.1Co0.1O2

LiNi0.6Mn0.2Co0.2O2
3 месяца
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Агентное составление метаобзоров в электрохимии

16

3 месяца
LiNi0.8Mn0.1Co0.1O2

LiNi0.6Mn0.2Co0.2O2

LiNi0.5Mn0.3Co0.2O2

3 месяца

3 месяца
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Агентное составление метаобзоров в электрохимии

17

3 месяца
LiNi0.8Mn0.1Co0.1O2

LiNi0.6Mn0.2Co0.2O2

LiNi0.5Mn0.3Co0.2O2

LiNi0.95Mn0.025Co0.025(OH)2

3 месяца

3 месяца

3 месяца

. . .
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Агентное составление метаобзоров в электрохимии
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3 месяца
LiNi0.8Mn0.1Co0.1O2

LiNi0.6Mn0.2Co0.2O2

LiNi0.5Mn0.3Co0.2O2

LiNi0.95Mn0.025Co0.025(OH)2

3 месяца

3 месяца

3 месяца

. . .

десятки/сотни 
соединений 

годы работы



AI4S

Агентное составление метаобзоров в электрохимии

19

10 часов
LiNi0.8Mn0.1Co0.1O2

LiNi0.6Mn0.2Co0.2O2

LiNi0.5Mn0.3Co0.2O2

LiNi0.95Mn0.025Co0.025(OH)2

10 часов

10 часов

10 часов

. . .

десятки/сотни 
соединений 

дни работы
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Агентное составление метаобзоров в электрохимии
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10 часов
LiNi0.8Mn0.1Co0.1O2

LiNi0.6Mn0.2Co0.2O2

LiNi0.5Mn0.3Co0.2O2

LiNi0.95Mn0.025Co0.025(OH)2

10 часов

10 часов

10 часов

. . .
База 

экспериментальных 
данных

десятки/сотни 
соединений 

дни работы
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Наличие такой базы экспериментальных данных может быть полезно для 
дизайна новых экспериментов

21ℹ  

Мне нужен материал для катода 
аккумулятора с содержанием Никеля 
не более 70 процентов и удельной 

ёмкостью не менее 198 мАч/г
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База экспериментальных 
данных

Мне нужен материал для катода 
аккумулятора с содержанием Никеля 
не более 70 процентов и удельной 

ёмкостью не менее 198 мАч/г
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База экспериментальных 
данных

Математическая модель

Мне нужен материал для катода 
аккумулятора с содержанием Никеля 
не более 70 процентов и удельной 

ёмкостью не менее 198 мАч/г
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Наличие такой базы экспериментальных данных может быть полезно для 
дизайна новых экспериментов

24ℹ  

База экспериментальных 
данных

Математическая модель

Мне нужен материал для катода 
аккумулятора с содержанием Никеля 
не более 70 процентов и удельной 

ёмкостью не менее 198 мАч/г

Материалов с такими данными в 
базе нет. Судя по данным, имеет 
смысл поставить эксперимент с 
молекулой LiNi0.5Mn0.35Co0.15O2
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Наличие такой базы экспериментальных данных может быть полезно для 
дизайна новых экспериментов
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База экспериментальных 
данных

Математическая модель

Мне нужен материал для катода 
аккумулятора с содержанием Никеля 
не более 70 процентов и удельной 

ёмкостью не менее 198 мАч/г

Материалов с такими данными в 
базе нет. Судя по данным, имеет 
смысл поставить эксперимент с 
молекулой LiNi0.5Mn0.35Co0.15O2
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Проверка возможности на одном конкретном примере метаобзора

26ℹ  

Попробуем воспроизвести автоматический парсинг научных 
статей и поиск релеватных данных научных экспериментов
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Попытка автоматизировать процесс составления метаобзора области

27

Возьмём готовые 
700+ статей у 

авторов метаобзора

Распарсим .pdf/.doc 
файлы в текст с 

помощью docling/OCR

Ищем два главных 
исследуемых параметра в 

каждом тексте с помощью LLM

Только на скачивание всех статей ушло около одного часа. 
 
3.89 Гбайт 
743 статьи


Из скачанных статей надо выбрать только 500+ актуальных/ 
релевантных.  
 
Этот шаг требует много работы для автоматизации

 
На первом этапе можно использовать научные поисковые 
системы типа OpenAlex, SemanticScholar, однако, требует 
дополнительной агентной помощи. 
 
Планируем использовать модуль поиска релевантных 
научных статей из платформы 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Попытка автоматизировать процесс составления метаобзора области

28

Возьмём готовые 
700+ статей у 

авторов метаобзора

Распарсим .pdf/.doc 
файлы в текст с 

помощью docling/OCR

Ищем два главных 
исследуемых параметра в 

каждом тексте с помощью LLM

Статьи преобразуются в текстовый файл с ипользованием разметки markdown. 
 
Для работы используется docling. Поддерживаются разные входные форматы файлов: HTML, PDF, DOC и другие.  
 
Работает парсинг таблиц. По умолчанию картинки не распознаются и не переводятся в текст. Однако, в научных вопросах и в 
составлении метаобзора это оказалось важным. Необходимо подключать детальную обработку графиков с помощью VLM и 
добавлять информацию из них как captioning в текст. 
 
Парсинг всех статей в текст занимает ~2 часа
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Попытка автоматизировать процесс составления метаобзора области

29

Возьмём готовые 
700+ статей у 

авторов метаобзора

Распарсим .pdf/.doc 
файлы в текст с 

помощью docling/OCR

Ищем два главных 
исследуемых параметра в 

каждом тексте с помощью LLM

Запуск локальной LLM GPT-oss 120b для 
извлечения важных параметров из текста на Nvidia 
A100


Обработка всех статей занимает около 4 часов


Пока никак не учитывается содержимое картинок, 
что немного мешает проверке
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Попытка автоматизировать процесс составления метаобзора области
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Возьмём готовые 
700+ статей у 

авторов метаобзора

Распарсим .pdf/.doc 
файлы в текст с 

помощью docling/OCR

Ищем два главных 
исследуемых параметра в 

каждом тексте с помощью LLM

7 часов работы

1 час 2 час 4 часа
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Оценка качества полученного решения

Собрали датасет для измерения качества извлечения релевантной 
научной информации из скачанных статей из 26 статей

31
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Наивный подход к задаче не обеспечивает приемлемое качество

32ℹ  

❌     Поиск релевантных статей 

✅     Парсинг текста 

✅     Парсинг таблиц 

✅❌ Поиск релевантных параметров из распознанного теста 

❌✅ Поиск релевантных параметров из графиков  
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Качество извлечения информации на собранном тестовом датасете
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Извлечение знания из неполных экспериментальных данных

34ℹ  

Так не бывает почти никогда
Обычно в базе данных есть пропуски. Имея часть 
данных, можно принимать более информированное 

решение о дизайне новых экспериментов
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Даже в оригинальном датасете много пропущенных значений (черный цвет)

35



AI4S 36

Даже в оригинальном датасете много пропущенных значений (черный цвет)
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Подход matrix completion

37ℹ  
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Текущие слабые стороны подхода и точки роста
• Прямо сейчас мы собираем (или берём готовый) набор статей в области руками 

• Потенциальное решение: использование модуля поиска релевантных научных статей из 
платформы + систем научного индексирования (внутренних или внешних) 

• Для получения информации о том, какие именно параметры необходима экспертиза в 
доменной области 
• Потенциальное решение: построение агента, который может в диалоговом режиме 
уточнения анализировать метаинформацию работ в области и формулировать наиболее 
важные параметры для экстракции 

• Возникает необходимость детального анализа графиков в статьях с тем, чтобы вычленять 
из них экстремумы, наклоны, соотношения, другую метаинформацию - задача 
действительно непростая. Однако, часто в статьях ключевые выводы дублируются 
текстом. 
• Потенциальное решение: использовать VLM для анализа графиков и другие подходы 

Chart Question Answerting

38ℹ  



Развитие подхода

39
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Схема работы научного поиска в области с экспериментами 

40

Мне нужен материал для катода 
аккумулятора с содержанием Никеля 
не более 70 процентов и удельной 

ёмкостью не менее 198 мАч/г
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Исследование (от недели до 
нескольких месяцев)

Схема работы научного поиска в области с экспериментами 

41

🏛 🖥📚

Мне нужен материал для катода 
аккумулятора с содержанием Никеля 
не более 70 процентов и удельной 

ёмкостью не менее 198 мАч/г
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Исследование (от недели до 
нескольких месяцев)

Схема работы научного поиска в области с экспериментами 

42

🏛 🖥📚

Поиск 
статей

Мне нужен материал для катода 
аккумулятора с содержанием Никеля 
не более 70 процентов и удельной 

ёмкостью не менее 198 мАч/г
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Исследование (от недели до 
нескольких месяцев)

Схема работы научного поиска в области с экспериментами 

43

🏛 🖥📚

Поиск 
статей

Фильтрация 
результатов

Мне нужен материал для катода 
аккумулятора с содержанием Никеля 
не более 70 процентов и удельной 

ёмкостью не менее 198 мАч/г
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Исследование (от недели до 
нескольких месяцев)

Схема работы научного поиска в области с экспериментами 

44

🏛 🖥📚

Поиск 
статей

Фильтрация 
результатов

Мне нужен материал для катода 
аккумулятора с содержанием Никеля 
не более 70 процентов и удельной 

ёмкостью не менее 198 мАч/г

Выбор наиболее подходяшего 
материала из имеющегося
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Исследование (от недели до 
нескольких месяцев)

Схема работы научного поиска в области с экспериментами 

45

🏛 🖥📚

Поиск 
статей

Фильтрация 
результатов

Поиск 
метаобзоров

Мне нужен материал для катода 
аккумулятора с содержанием Никеля 
не более 70 процентов и удельной 

ёмкостью не менее 198 мАч/г

Выбор наиболее подходяшего 
материала из имеющегося



AI4S

Исследование (от недели до 
нескольких месяцев)

Схема работы научного поиска в области с экспериментами 
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🏛 🖥📚

Поиск 
статей

Фильтрация 
результатов

Поиск 
метаобзоров

Формулировка 
требований

Мне нужен материал для катода 
аккумулятора с содержанием Никеля 
не более 70 процентов и удельной 

ёмкостью не менее 198 мАч/г

Выбор наиболее подходяшего 
материала из имеющегося
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Исследование (от недели до 
нескольких месяцев)

Схема работы научного поиска в области с экспериментами 
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🏛 🖥📚

Поиск 
статей

Фильтрация 
результатов

Поиск 
метаобзоров

Формулировка 
требований

Мне нужен материал для катода 
аккумулятора с содержанием Никеля 
не более 70 процентов и удельной 

ёмкостью не менее 198 мАч/г

Выбор наиболее подходяшего 
материала из имеющегося

Оценка 
качества работ
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Исследование (от недели до 
нескольких месяцев)

Схема работы научного поиска в области с экспериментами 

48

🏛 🖥📚

Поиск 
статей

Фильтрация 
результатов

Поиск 
метаобзоров

Формулировка 
требований

Мне нужен материал для катода 
аккумулятора с содержанием Никеля 
не более 70 процентов и удельной 

ёмкостью не менее 198 мАч/г

Найденный материал 
подходит?

Выбор наиболее подходяшего 
материала из имеющегося

Оценка 
качества работ
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Исследование (от недели до 
нескольких месяцев)
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🏛 🖥📚

Поиск 
статей

Фильтрация 
результатов

Поиск 
метаобзоров

Формулировка 
требований

Мне нужен материал для катода 
аккумулятора с содержанием Никеля 
не более 70 процентов и удельной 

ёмкостью не менее 198 мАч/г

Найденный материал 
подходит?

Выбор наиболее подходяшего 
материала из имеющегося

Оценка 
качества работ

Да
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🏛 🖥📚

Поиск 
статей

Фильтрация 
результатов

Поиск 
метаобзоров

Формулировка 
требований

Мне нужен материал для катода 
аккумулятора с содержанием Никеля 
не более 70 процентов и удельной 

ёмкостью не менее 198 мАч/г

Найденный материал 
подходит?

Выбор наиболее подходяшего 
материала из имеющегося

Оценка 
качества работ

Да
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🏛 🖥📚

Поиск 
статей

Фильтрация 
результатов

Поиск 
метаобзоров

Формулировка 
требований

Мне нужен материал для катода 
аккумулятора с содержанием Никеля 
не более 70 процентов и удельной 

ёмкостью не менее 198 мАч/г

Найденный материал 
подходит?

Выбор наиболее подходяшего 
материала из имеющегося

Оценка 
качества работ

Да

Нет
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🏛 🖥📚

Поиск 
статей

Фильтрация 
результатов

Поиск 
метаобзоров

Формулировка 
требований

Мне нужен материал для катода 
аккумулятора с содержанием Никеля 
не более 70 процентов и удельной 

ёмкостью не менее 198 мАч/г

Найденный материал 
подходит?

Выбор наиболее подходяшего 
материала из имеющегося

Оценка 
качества работ

Да

Нет

Необходимость разработать 
новый материал
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🏛 🖥📚

Поиск 
статей

Фильтрация 
результатов

Поиск 
метаобзоров

Формулировка 
требований

Мне нужен материал для катода 
аккумулятора с содержанием Никеля 
не более 70 процентов и удельной 

ёмкостью не менее 198 мАч/г

Найденный материал 
подходит?

Выбор наиболее подходяшего 
материала из имеющегося

Оценка 
качества работ

Да

Нет

Необходимость разработать 
новый материал
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🏛 🖥📚

Поиск 
статей

Фильтрация 
результатов

Поиск 
метаобзоров

Формулировка 
требований

Мне нужен материал для катода 
аккумулятора с содержанием Никеля 
не более 70 процентов и удельной 

ёмкостью не менее 198 мАч/г

Найденный материал 
подходит?

Выбор наиболее подходяшего 
материала из имеющегося

Оценка 
качества работ

Да

Нет

Необходимость разработать 
новый материал

Как?
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Запрос
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Агент формулирует 
наиболее важные/ 

релевантные параметры 
для исследования 
заданной области Запрос

Например, для конкретного обзора мы потратили около часа 
разговора с экспертом для того, чтобы понять какие параметры из 
каждой статьи нам лучше всего экстрактить с помощью LLM. 
Текущие системы Deep Research уже неплохо справляются с этой 
задачей.  
Полученный агент может быть полезен для разных областей 
знания
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Агент формулирует 
наиболее важные/ 

релевантные параметры 
для исследования 
заданной области 

Поиск релевантных 
научных статей 

Запрос



AI4S

Data-driven science

58

Агент формулирует 
наиболее важные/ 

релевантные параметры 
для исследования 
заданной области 

Поиск релевантных 
научных статей 

Поиск нужных 
параметров в скачанных 

научных статьях 
Запрос
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Агент формулирует 
наиболее важные/ 

релевантные параметры 
для исследования 
заданной области 

Поиск релевантных 
научных статей 

Поиск нужных 
параметров в скачанных 

научных статьях 

Составление/
обновление базы 
данных в области

Запрос
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Агент формулирует 
наиболее важные/ 

релевантные параметры 
для исследования 
заданной области 

Поиск релевантных 
научных статей 

Поиск нужных 
параметров в скачанных 

научных статьях 

Составление/
обновление базы 
данных в области

Построение 
математической модели 

собранных данных

Запрос

Собранный датасет в конечном итоге представляет из себя многомерную массив данных (тензор). Мы можем исследовать 
базовые подходы tensor completion для того, чтобы подсказывать исследователю недостающие части этой таблицы, что 
приводит к data-driven дизайну экспериментов. 
 
Кроме того, полученные данные в результате могут помочь перебирать меньшее количество вариантов для 
экспериментальных исследований.
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Агент формулирует 
наиболее важные/ 

релевантные параметры 
для исследования 
заданной области 

Поиск релевантных 
научных статей 

Поиск нужных 
параметров в скачанных 

научных статьях 

Составление/
обновление базы 
данных в области

Построение 
математической модели 

собранных данных

Рекомендации/инсайты 
по проведению новых 
экспериментов на 

основе математической 
модели

Запрос
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Агент формулирует 
наиболее важные/ 

релевантные параметры 
для исследования 
заданной области 

Поиск релевантных 
научных статей 

Поиск нужных 
параметров в скачанных 

научных статьях 

Составление/
обновление базы 
данных в области

Построение 
математической модели 

собранных данных

Рекомендации/инсайты 
по проведению новых 
экспериментов на 

основе математической 
модели

Ответ

Запрос
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Агент формулирует 
наиболее важные/ 

релевантные параметры 
для исследования 
заданной области 

Поиск релевантных 
научных статей 

Поиск нужных 
параметров в скачанных 

научных статьях 

Составление/
обновление базы 
данных в области

Построение 
математической модели 

собранных данных

Рекомендации/инсайты 
по проведению новых 
экспериментов на 

основе математической 
модели

Запрос

Ответ
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