Transformatoriy neuroniy tinkly taikymas DFT molekuliniy struktiiry optimizavimo
skai¢iavimams spartinti

Using transformer neural networks to speed up molecular structure optimization at DFT level
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Transformatoriy neuroniniai tinklai (1 pav.) yra
santykinai nauja inovacija masinio mokymo srity [1],
kuri leido sukurti pastaruoju metu labai i§populiaréjusius
didelius kalbos modelius (angl. Large Language Models
- LLMs) tokius kaip ChatGPT, LLaMA ir t. t. bei pasiekti
puikius rezultatus vertimo ir vaizdy generavimo sferose.
Ta pati architektiira su tam tikromis modifikacijomis
Google padaliniui DeepMind leido pasiekti stulbinancius
rezultatus prognozuojant baltymy struktira i§ amino
riigiciy sekos. Siy tinkly pagrindiné stiprybé yra
duomeny uzkodavimas juos apraSanciais vektoriais bei
démesio mechanizmas, kuris leidzia modeliui iSmokti net
labai subtilias koreliacijas tarp duomeny.
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1 pav. Transformatoriy neuroninio tinklo architekttira
pasitlyta [1] straipsny.
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Sie tinklai puikiai tinka modeliuoti viendimenses, t.
y. iSrikiuojamas, sistemas. Efektyvus jy taikymas
duomenims daugiamatéje erdvéje yra atviras klausimas.
Molekuliy struktiira dazniausiai optimizuojama trimatéje
erdvéje, tad efektyvus Sios architektiiros pritaikymas
molekuliy  struktirai  modeliuoti yra netrivialus
uzdavinys. Taip pat atviras klausimas yra ir cheminés
informacijos kodavimas vektoriniuose deskriptoriuose
bei démesio mechanizme.

Ivair@is skirtingi neuroniai tinklai jau naudojami

kvantinés chemijos skaiCiavimuose ir leidzia atlikti
molekuliy struktliry optimizacija, skaiCiuoti jégas bei
dipolinius momentus ir kt. su vartotojy lygio aparatiira
zymiai spar¢iau nei DFT skaiCiavimai uZtrunka
superkompiuteriy mazguose [2], [3], [4]. Pagrindiniai Siy
metody trukumai lyginant su DFT skaic¢iavimais yra kiek
prastesnés gautos energijos vertés, juodos dézés efektas
bei palyginus prastas duomeny generavimas iS€jus uz
treniravimo procese buvusiy cheminiy junginiy rato.

Su transformatoriy neuroniniy tinkly architektiira
mes norime pagreitinti DFT skai¢iavimus ir gauti DFT
lygio energijos tikslumg skai¢iavimams sunaudojant
mazg dalj pilniems DFT skaiiavimams reikalingy
skaiiavimo/laiko resursy. Ple¢iantis atviros prieigos
duombazése esanciy kvantinés chemijos duomeny
kiekiui bei jvairovei automatiskai maz¢ja ir treciosios i$
problemy dydis.
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