y / N , —

) UGZENIE MASZYNOWE W ANALIZIE ENERGIKRYSZTALOW ORGANICZNYCH
\\/ UPROSZCZONA ALTERNATYWA DLA MODELI UNIWERSALNYCH \ / o
A\

y Katarzyna Kuszner, Szymon Szymanski, Alex Rymarski
Koordynatorka: Krystyna Syty

Wykres funkcji kosztu dla danych walidacyjnych i treningowych Réznica miedzy faktycznymi a przewidzianymi warto$ciami

102 ] e =
1 i 0.5 4. ® Roznica (wszystkie)
1 ' Strata treni ngowa Réznica (tylko bliskie) |
j Strata walidacyjna 0
- 0.4 ®
o

Szybkie i doktadne liczenie energii czgsteczek 10 |
w sieciach krystalicznych jest kluczowe przy

nica [k)/mol]

Strata

. . . , . 309 Jo2l o %o |
projektowaniu nowych materiatow. Tradycyj- | ||F I £ 3 s np L
: | DR IR SV, & L P OTA s SIS
ne metody kwantowo-mechaniczne (np. DFT) ol " Y ’?}JE?-;TM ’-"“. -.r‘... ik
. \_ ‘J\' o) .' Ky ' d‘,"\ ) 0"’.’.‘01 .o: s S0 ©
sq bardzo doktadne, ale kosztowne oblicze- | ol XaTHa A\..J;.m;_» I RD R
0 200 400 600 800 1000 1200 0 100 200 300 400 500

niowo. Z tego powodu szuka sie alternatyw.
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WYNIKI

GENERACJA DANYCH

Naszym pierwszym krokiem byto wygenerowanie zbiorow danych Model (Rys.1) osiagnat poziom nauczenia
treningowych, walidacyjnych i testowych dla naszej sieci neuronowej. wystarczajacy, by uzyskane z niego dane mozna
W tym celu przeprowadzilismy symulacje dynamiki molekularnej dla byto uzy¢ do dalszych obliczen.
krysztatu naftalenu 2x2x2 komorek podstawowych za pomoca Przetestowaliémy doktadnoéé naszego modelu
biblioteki Atomic Simulation Environment w Pythonie. Nastepnie orzy réznych bazach danych testowych (Rys. 2
z pomoca kalkulatora MACE wygenerowalismy deskryptory geometrii i Rys. 3). Pierwszy model (zielony) zostat wy-
czasteczki w danej chwili, ktére zawieraja w sobie informacje trenowany na danych, ktére uwzgledniaja tylko
o geometrii i fizyce czasteczki oraz s3 tatwo odczytywalne przez oddziatywania krétkie, a drugi model (niebieski)
program. Wraz z energig danej czasteczki stanowity one potrzebne zostat wytrenowany na wszystkich danych.
nam zbiory danych. Mozemy zauwazy¢, ze pierwszy model radzi
sobie bardzo dobrze 2z przewidywaniem
MUDEL krotkich oddziatywan, ale przy duzych odle-
Nasza sie¢ neuronowa zostata stworzona uzywajac biblioteki gtosciach zaczyna generowac spory szum.
TensorFlow w Pythonie. Przyjmuje ona na wejéciu deskryptor Z kolei drugi model generuje mniejszy szum na
geometrii czasteczki. Deskryptor wystepuje w postaci 256 liczb na duzych odlegtosciach, ale przewiduje krotsze
kazdy atom danej czasteczki. W przypadku dimeru naftalenu, 36 z mniejsza doktadnoscia. W obu przypadkach
atomow razy 256 liczb daje nam 9216 liczb na wejsciu. model ma wigksze problemy z przewidywaniem

Zdecydowaliémy sie uzyé 6 wa- energii na duzych odlegtosciach, co zgodnie

e — — — rstw ukrytych oraz architektury z literaturg jest czesto spotykanym problemem
S e . sieci gestej (kazdy neuron z war- przy tego typu sieciach neuronowych.

— — —— stwy N jest potaczony z kazdym Po poréwnaniu naszych wynikdow z danymi
s (oense) (tone, 32 ~=| neuronem warstwy N-1). Na w literaturze (Tab. 1) mozemy stwierdzié, ze
o ) — wyjéciu nasza sie¢ daje nam nasz model przewiduje energie sieci krysta-
e jedna liczbe - energie danego licznej z odpowiednia dla naszych warunkéow

Schemat naszej sieci neuronowej dimeru. orecyzja.
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