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Elektroninio suzadinimo dinamikos dvimatése sistemose apraSymas pasitelkiant neuroninius
tinklus

Using neural networks to describe the dynamics of electron excitation in two dimensional
systems
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Ivadas. Bandydami apraSyti kompleksinés sistemos
evoliucijg mokslininkai dazniausiai kuria supaprastintus
modelius, kad sistema buty gaima apradyti
matematinémis lygtimis. Taéiau daZniausiai tos lygtys
iSlieka per sudétingos spresti analitiskai, tad tokiu atveju
yra pasitelkiami skaitiniai metodai. Jais galima pasiekti
kiek norima tiksly rezultata, ta¢iau tam reikia daug laiko
arba dideliy kompiuteriniy istekliy. Alternatyva Siam
uzdavinio sprendimo biidui yranaudoti dirbtinj neuroninj
tinkla, kuris iSmokty susieti sistema aprasancius
parametrus su sistemos evoliucija nusakanciais
parametrais. Duomenis, kuriais neuroninis tinklas biity
apmokomas, galima gauti i§ eksperimentiniy matavimy
arba skaitiniais metodais sprendziant sistema aprasancias
lygtis. Jeigu neuroniniam tinklui pavykty iSmokti sasaja
tarp sistemos parametry ir jos laikinés kinetikos,
galétuméme greital ir mazais kompiuteriniais itekliais
prognozuoti sistemos laiking evoliucijg. Taigi Siame
darbe taikysime neuroninius tinklus siekdami aprasyti
elektroninio suzadinimo dinamikg dvimatése sistemose.
Naudoti metodai. Siame darbe nagringjome modeline
sistemg. Pana$iis modeliai yra taikomi modeliuojant
pernada tarp realiy fotosintetiniy kompleksy [1]. Si
sistema yra sudaryta i§ mazgy, kurie gali:

1. buti suzadinti;
2. perduoti savo suzadinimg artimiausiems kaimynams,
3. atiduoti suzadinima aplinkai.

Mazgai yra dviejy tipy: ,,zali“ ir ,,raudoni. Raudoni
ir zali mazgal skiriasi savo suzadinimo perdavimo
spartomis, relaksacijos sparta, savo skaiGiumi. Visi §ie
mazgai sudaro 10x10 kvadrating gardele. Visa gardelé
yra apiblidinama 4 parametrais:

1. Knop Suolio sparta tarp 2 vienody mazgy;

2. krg Suolio sparta tarp raudono ir zalio mazgy;
3. kirap raudono mazgo relaksacijos sparta;

4. n, vidutinis raudony mazgy skaicius gardeléje.

Spresdami Sistema apraSancia pagrinding kineting
lygti ir susumave visy tasky uzpildas gauname sistemos
gesimo kreive. Prie jos priderinus reikiamos formos
funkcija, gauname parametrus, kurie nusako sistemos
kinetika. Taip gauname duomenis, i§ kuriy mokysis
neuroninis tinklas. Neuroniniam tinklui paduodami
gardele apibiidinantys parametrai, ir jis turi atspéti, kokie
bus priderintos funkcijos koeficiental.

Skai¢iavimams  buvo  haudojamas  nuoseklus
neuroninis tinklas sudarytas i§ 9 sluoksniy su ,relu”
aktyvacijos funkcijomis bel naudojami  grupeliy
normalizacijos (angl. batch normalization) suoksniai.

Neuroninis tinklas buvo treniruojamas su ~30000
duomeny rinkiniu.
Rezultatai. Rezultatai priklauso nuo derinamos
funkcijos formos.

1 lentelé. Skirtingy derinamy funkcijy palyginimas.
Skirtumas pateiktas vidutiniu kvadratiniu nuokrypiu.
Pasirinktos |Neuroninio| Neuroninio

priderintos |tinklo tinklo
Pasirinkta | funkcijos ir |spéjimo i spéjimo ir

funkcija gesimo  |priderintos | gesimo
kreivés  |kreives kreivés
skirtumas |skirtumas | skirtumas
Aexp(Bt) [3,395 -107%]2,43 -1073| 9,86 - 1073
Aexp(Bt©)

3,023 -1075(3,49 - 1072| 2,69 -1072
+ Dexp (EtF)

Kaip matyti i§ 1 lentelés, daugiau koeficienty turinti
funkcija yra tiksliau priderinama prie suzadinimo gesimo
kreivés. Taciau neuroniniam tinklui yra sunkiau atspéti
didesnj skai¢iy koeficienty, todél skirtumas tarp
neuroninio tinklo spéjamos funkcijos ir suskaifiuotos
suzadinimo gesimo kreivés nesumazéja.

1 pav. Suzadinimo gesimo kreiveé, priderinta kreive
(eksponent¢) ir neuroninio tinklo spé&jama kreivé.

Reiksminiai  ZodZiai: modeliavimas, neuroniniai
tinklai, suzadinimas.
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