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Mise en contexte

Définition

Simulation d'un systéme moléculaire

® Propriétés électroniques : conductivité
® Propriétés mécaniques : plasticité

® Propriétés dynamiques : perméation (mécanisme de diffusion )
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Méthode traditionnelle
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e DMAI = DM + Calcul de structure électronique
® Calcul de structure électronique
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Comment déterminer les propriétés d'une molécule avec bonne J

précision en un temps raisonable ?
‘Ab initio g
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Méthode moderne

Machine learning

Intelligence artificielle (1A)

il B, ® Réseaux de neurones
Apprentissage automatique -
(Machine Learning) COHVOlUtifS
Foréts classification

aléatoires automatique [ ] Réseaux de neurones
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o o Réseaux récurrents

P de neurones . fégression

® Réseaux de neurones
Iearni‘:lg Forward

e
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Réseau de neurones (NN)

Fonctionnement d'un NN :Forward propagation

Couche Couche Couche poids synaptiques fonction d’activation
d’entrée cachée de sortie

Donnée #1
plusieurs entrées

Donnée #2

Donnée #3

1 sortie

Donnée #4 — & _
fonction d’agrégation

Etape d'agrégation

Z = WiX1 + WoXp + W3X3 = Z wix; + b (1)

o N\
® @ Sortie

Pour un PCM (Perceptron Multicouche),

n
= wixt @
i=1




Definition (La fonction d'activation)

Fonction mathématique notée aj’-‘ = fk(zj") qui active le neurone
lorsque zj" attend un certain seuil et retourne une sortie Ypeq

1si zk>0
red — = 3
Vored { 0si zk<0 G)

I(k—1)
yP"ed(Xa i,J, k) = i7" b(lil o Z ij’k_lx.k_l

_ , @

Il existe plusieurs types de fonction d'activation

: Tangent
Sigmoide

hyperbolique ReLU




Limites d'un NNP

® Le nombre de degrés de liberté de chaque atome : 03 degrés par
atome

® | e nombre total de noeuds d'entrée devient trop important
® | a symétrie interatomique

® Le descripteur de I'environnement atomique doit avoir une
dimension constante
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NNP de haute dimension
Définition
e Réseau de neurones potentielle de haute dimension (HDNNP)

constitué de plusieurs NNP

Cartesian Symmetry Atomic Atomic Short
Coordinates  Functions NNs Energies Range

(RoD)—=(C00)—(Wo)—(Eon), =
(RH,) %
(RiH) k-

® R représente les coordonnées de chaque atome
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Nhydrogne Noxygne

Neg N
Es _ EI:ZEIJ _ Z Eihydrogne+ Z Ejoxygne (5)
J i
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Fonctions de symétrie

Les représentations structurellement équivalentes du systéme doivent
donner lieu au méme ensemble de valeurs de coordonnées

e Fonction de symétrie radiale
=D e () (8)
J#i
e Fonction de symétrie angulaire
G =21¢ Z Z [(1 + A cos(avx )¢
j;éi k#i.j (9)
e () fe(ri ) (1)

avec

(10)
0 sinon
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fc(rij)z{ cos(@) + )] si <
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ou, r. est le rayon de coupure définis-
sant |'environnement chimique .O .9 0.0 _ ©
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Propriétés

o0_00_9
® o o0
® |nvariance par rotation et par translation
® |nvariance par permutation des atomes d'un méme élément
® Fournit une description unique des positions atomiques
e Nombre constant des valeurs des fonctions indépendant du

nombre d'atomes dans la sphére de coupure
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Cartesian Symmetry Atomic Atomic Atomic
Coordinates  Functions NNs Electronegativities

Charge Equilibration

B-B-E3-0-

Atomic Atomic
NNs Energy

Cartesian Symmetry
Coordinates  Funcons

B-C-—=ED-6 ]
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Etotal — Es + Eelec (11)

la loi de Coulomb pour les systémes non-périodiques
elec ZZ J RI_/ = |Rl - Rj‘ (12)
i >

la sommation d'Ewarld pour les systémes périodique

Eelec = Ereel + Ereciproque + Epropre (13)
Dérivation de la force
OE; 8G,~j
= — 14
ak s Z Z 8G,J 8ak ( )
20 20

OE; _ 0f>(x7) _ 223 0f?(x¢) .Za;z _ afl(le)aql (15

0G 096G, & 06 & 06 Y
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pour votre aimable attention!!!
rose.youbi@facsciences-uyl.cm
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