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Transformatoriy neuroniniy 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 masininio mokymo srityje
[1], kuri leido sukurti pastaruoju metu labai
ispopuliaréjusius didelius kalbos modelius (ChatGPT,
LlIaMA ir kt.) bei pasiekti puikius rezultatus vertimo ir
vaizdy generavimo sferose. Ta pati architekttra su tam
tikromis modifikacijomis leido pasiekti stulbinangius
rezultatus prognozuojant baltymy struktarg is amino
ragiciy sekos [2]. Siy tinkly pagrindiné stiprybé yra
duomeny uzkodavimas juos aprasanciais vektoriais bei
démesio mechanizmas, kuris leidzia modeliui atpazinti
net labai subtilias koreliacijas tarp duomeny.
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1 pav. Transformatoriy neuroninio tinklo architektiira,
pasitilyta [1] straipsnyje.

Sio tipo tinklai puikiai tinka modeliuoti vienmates,
t.y. isrikiuojamas, sistemas. Efektyvus jy taikymas
duomenims  daugiamatéje erdvéje yra  aktyviai
nagrinéjamas klausimas. Molekuliy  struktira
dazniausiai optimizuojama trimatéje erdvéje, tad
efektyvus sios architektaros pritaikymas molekuliy
struktarai modeliuoti yra netrivialus uzdavinys. Taip pat
atviras klausimas yra ir cheminés informacijos
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kodavimas vektoriniuose deskriptoriuose bei démesio
mechanizme.

Ivairds neuroniniai tinklai jau naudojami kvantinés
chemijos skaic¢iavimuose ir leidzia atlikti molekuliy
struktary optimizacija, skaiciuoti jégas bei dipolinius
momentus ir kt. su vartotojy lygio jranga Zymiai
sparciau nei atliekant DFT skai¢iavimus superkom-
piuteriy mazguose [3], [4], [5]. Pagrindiniai neurony
tinklais grjsty metody trikumai lyginant su DFT
skaiciavimais yra kiek prastesnés gautos energijos
vertés, ,juodosios dézés“ veikimo pobudis bei
santykinai prastas duomeny generavimas cheminiams
junginiams, nepatenkantiems j mokymo rinkinj.

Su transformatoriy neuroniniy tinkly architektara
mes norime paspartinti DFT skaic¢iavimus ir jvertinti, ar
pavyksta gauti DFT lygio energijos/ teoriniy spektry
tiksluma, skai¢iavimams sunaudojant tik dalj jprastai
reikalingy resursy. Verta paminéti, jog pleciantis atviros
prieigos duomeny bazése esanciy kvantinés chemijos
duomeny Kiekiui bei jvairovei, automatiskai mazéja ir
apmokytam modeliui neatpazjstamy junginiy kiekis.

Reiksminiai ZodzZiai: DFT, molekuliy struktiros
optimizacija, masininis mokymas, transformatoriy
neuroniniai tinklai
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