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МОЛЕКУЛЯРНАЯ 

ДИНАМИКА

КВАНТОВАЯ

ХИМИЯ [1]

▪ Необходимо знать потенциал между атомами

▪ Для нахождения потенциала эффективно использовать нейросеть [2-4]

▪ Нельзя использовать традиционные координаты
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Рисунок 1 – Преобразования с сохранением потенциала

Решение: использовать симметричные функции Бехлера-Парринелло [5]

U(G)U(r)
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Задача: изучить способность нейросети восстанавливать межатомный 

потенциал с помощью значений симметричных функций
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R_ij — расстояние между атомами,

R_c — радиус отсечки,

f_c — функция отсечки,

i — зафиксированный атом,

η — ширина гауссиан,

R_s — радиус сдвига центра гауссиан,

κ — настраивает период косинуса,

ζ — угловое разрешение,

λ — ориентация графика G(θ),

θ — угол между тремя атомами (в рад.)

(1)

(2)

(3)

(4)

(5)

(6)
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R – расстояния между атомами

G – значения симметричных функций

E – энергия системы, N – число атомов



Рисунок 4 – Графики E(G) для некоторых возможных комбинаций G

|G1| > |G3| > |G2| >> |G5| > |G4|
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НЕОБХОДИМОСТЬ НОРМАЛИЗАЦИИ



ВЛИЯНИЕ РАДИУСА ОТСЕЧКИ НА ТОЧНОСТЬ 
ПРЕДСКАЗАНИЯ НЕЙРОСЕТИ В ПРОГРАММЕ FORTNET [7]

Li27, 2000 фемтосекунд
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Время, фс

R c = 20 Å

R c = 8 Å



▪ Для G2 + G5 наилучшая точность 

достигается при максимальном 

радиусе отсечки

▪ Для G1 + G4 и других комбинаций 

подобная закономерность отсутствует

▪ Наибольшая скорость вычислений 

достигается при радиусе отсечки, 

достаточном для охвата каждого 

атома (12 Å для Li64)

▪ Существует Rmax , для которого 

расчёты не производятся вследствие 

слишком малых значений G после 

нормализации

▪ Все расчёты проводились на 12 ядрах

     Intel(R) Xeon(R) CPU E5-2680 v3 2.50 GHz

Слайд 8/17

СРАВНИТЕЛЬНАЯ ТАБЛИЦА ВЛИЯНИЯ РАДИУСА 
ОТСЕЧКИ НА КАЧЕСТВО ОБУЧЕНИЯ НЕЙРОСЕТИ

Таблица 1 – Влияние радиуса отсечки на скорость и 

точность аппроксимации энергии программой Fortnet
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ВЛИЯНИЕ ЧИСЛА СИММЕТРИЧНЫХ ФУНКЦИЙ НА ТОЧНОСТЬ 
ПРЕДСКАЗАНИЯ НЕЙРОСЕТИ ДЛЯ 27 АТОМОВ

Li27, 2000 фемтосекунд, 27/27 нейронов 25G2+25G5

Время, фс

12G2+12G5
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ВЛИЯНИЕ ЧИСЛА СИММЕТРИЧНЫХ ФУНКЦИЙ НА ТОЧНОСТЬ 
ПРЕДСКАЗАНИЯ НЕЙРОСЕТИ ДЛЯ 64 АТОМОВ

Li64, 1000 фемтосекунд, 32/32 нейрона 25G2+25G5

1

2

75G2+75G5

25G2+25G5

50G2+50G5



Таблица 2 – Влияние числа симметричных функций 

на скорость и точность аппроксимации энергии 

программой Fortnet

▪ Для 27 атомов достаточно 24 

функций

▪ С увеличением числа атомов 

требуется большее число функций 

при одинаковом размере датасета

▪ Увеличение датасета не приводит к 

необходимости увеличивать число 

функций

▪ Визуальный анализ локальных 

всплесков может не совпадать с 

фактически получаемой глобальной 

точностью
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СРАВНИТЕЛЬНАЯ ТАБЛИЦА ВЛИЯНИЯ ЧИСЛА СИММЕТРИЧНЫХ 
ФУНКЦИЙ НА КАЧЕСТВО ОБУЧЕНИЯ НЕЙРОСЕТИ
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ВЛИЯНИЕ ЧИСЛА НЕЙРОНОВ СКРЫТЫХ СЛОЁВ НА ТОЧНОСТЬ 

ПРЕДСКАЗАНИЯ НЕЙРОСЕТИ В ПРОГРАММЕ FORTNET

Li64, 1000 фемтосекунд 25G2+25G5 32/32 нейрона

64/64 нейрона



Таблица 3 – Влияние числа симметричных функций 

на скорость и точность аппроксимации энергии 

программой Fortnet

▪ Для 27 атомов достаточно 

комбинации 27/13 нейронов

▪ С увеличением числа атомов не 

возникает необходимость 

существенно увеличивать число 

нейронов

▪ Увеличение размера датасета 

приводит к необходимости 

увеличить число нейронов

▪ Использование большего числа 

нейронов требует большего времени 

обучения
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СРАВНИТЕЛЬНАЯ ТАБЛИЦА ВЛИЯНИЯ ЧИСЛА НЕЙРОНОВ 
СКРЫТЫХ СЛОЁВ НА КАЧЕСТВО ОБУЧЕНИЯ НЕЙРОСЕТИ
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ВЛИЯНИЕ ВИДА СИММЕТРИЧНЫХ ФУНКЦИЙ НА ТОЧНОСТЬ 

ПРЕДСКАЗАНИЯ НЕЙРОСЕТИ В ПРОГРАММЕ FORTNET

Li64, 250 фемтосекунд, 32/32 нейрона 25G2+25G4

1

2

3

25G2+12G4+12G5

25G2+12G4+12G5 25G2+12G4+12G5 (*)

*порог сходимости уменьшен до 1e-09

25G2+12G4+12G5 25G2+16G4+8G5



▪ Среди радиальных функций самую 

высокую точность демонстрирует G2. 

Самую низкую - G1

▪ Среди угловых функций комбинация 

G4 + G5 приводит, в среднем, к 

меньшему значению ошибки, чем 

только G4 или только G5. При этом 

комбинировать их следует не 

поровну, а в пропорции 2:1

▪ При прочих равных лучший результат 

показала комбинация                       

25G2 + 16G4 + 8G5

▪ Наименее точные результаты 

зафиксированы у комбинации       

25G1
 + 25G5

▪ Введение более строгих ограничений 

на сходимость может привести к 

более точным результатам, но 

требует больше времени на обучение

Таблица 4 – Влияние вида симметричных функций на скорость и точность аппроксимации энергии Слайд 15/17

СРАВНИТЕЛЬНАЯ ТАБЛИЦА ВЛИЯНИЯ ВИДА СИММЕТРИЧНЫХ 
ФУНКЦИЙ НА КАЧЕСТВО ОБУЧЕНИЯ НЕЙРОСЕТИ



ЗАКЛЮЧЕНИЕ

▪ С помощью нейронной сети возможно аппроксимировать значение энергии системы в каждый 

момент времени, основываясь только на данных о взаимных межатомных расстояниях и 

валентных углах

▪ Совокупность значений функций Бехлера-Парринелло представляет собой многомерное 

признаковое пространство, которое невозможно визуализировать, но которое успешно могут 

обработать нейросети (в частности, сеть Бехлера-Парринелло, реализованная в программе Fortnet)

▪ Наибольшая точность вычислений достигается при максимально возможном радиусе отсечки. 

При этом слишком большие значения недопустимы, поскольку приводят к NULL-значениям 

симметричных функций

▪ С увеличением числа атомов требуется большее число функций при одинаковом размере датасета

▪ Увеличение размера датасета приводит к необходимости увеличить число нейронов в скрытых 

слоях

▪ При прочих равных лучший результат показала комбинация G2 + G4 + G5, взятая в пропорции 

25:16:8

▪ В дальнейшем планируется расширять диапазон исходных данных и использовать обученную 

нейросеть в моделировании методом классической молекулярной динамики
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