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Abstract 

A main class of machine learning approaches aims at predicting a label or value of some quantity from a 

set of input data (e.g., recognizing a face from the pixels of a digital image). As an example of the 

application of such techniques in computational condensed matter physics, we demonstrate, in this study, 

an accurate prediction of the atomic contributions into a given physical quantity from the arrangement of 

neighboring atoms. We introduce a descriptor that quantifies the environment of each atom and is filled by 

the eigenvalues of an approximate Coulomb matrix. The descriptor is invariant under rotation or translation 

of the molecule and the permutation of the atomic indices. It captures fine structural deformations including 

the change of the four-body, dihedral angles. Employing this atomic descriptor, we exemplify a promising 

case where the charges on different atomic species in the molecule are predicted by machine learning to 

within one tenth of the elementary charge. 
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 باز نشر این مقاله با ذکر منبع آزاد است.
 باشدمی المللیبین 4,0مجوز کریتیو کامنز تخصیص این مقاله تحت 
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  دهیچک
 ايهداده از ايمجموعه اساس بر کمیت یک مقدار یا برچسبیک  بینیپیش ماشین، یادگیري هايرهیافت از مهم ايدسته هدف

 زیکفی در ییهاروش چنین کاربرد از اينمونه عنوانبه). تصویر یک هايپیکسل در چهره یک دادن تشخیص مثل( است ورودي
 آن هايهمسایه آرایش مبناي بر را یاز یک کمیت فیزیک یاتمهاي سهم توانمی چگونه که دهیممی نشان محاسباتی، چگال ةماد
 تقریبی ریسمات مقادیرویژه طیف از که کنیممی معرفی يگرتوصیف اتم، یک پیرامون محیط کردن کمّی براي. کرد بینیپیش اتم

ناورداست  آن يهااتم ترتیب شمارة جایگشت نیز و مولکول صلب انتقال یا چرخشبه نسبت گرتوصیف این. شودمی ساخته کولن
 کی قالب در. دهدمی تشخیص را است، چهارجسمی کمیت یک که دوسطحی زاویۀ تغییر جمله از ساختاري، ظریف تغییرات و

 یک در هاتما مختلف انواع روي الکتریکی بار یادگیري، فرآیند در گرتوصیف این از گیريبهره با که دهیممی نشان کاربردي مثال
  .است بینیپیش قابل الکترون بار دهم یک از کمتر خطایی با مولکول

 ماتریس کولن، ادگیري ماشین، بار اتمیتوصیف پیرامون اتم، ی :واژگاندیکل

  مقدمه
هاي لهأحل مسماشین به یادگیريهاي اخیر در سال   

در کاربردهاي  وکمک شایانی کرده مهندسی پیچیدة 
با ت ابراز هویها گرفته تا بندي ایمیلمتنوعی، از دسته

 گیري حاصل شده است.هاي چشم، موفقیتچشم عنبیۀ
و  فعال این زمینه درهم  محاسباتی فیزیکدانانزمان هم

ل حل مسائ ها را برايگونه روشایناند و بودهموفق 
 وادم شناسایی گذر فاز براي چگال از جمله ةفیزیک ماد

 تخمین، ]2[اي ذره، حل معادلۀ شرودینگر بس]1[
ما اتابعی چگالی  نظریۀ چارچوبدر الکترون چگالی 

هاي میدان ، ساختن]3[ شام-بدون حل معادلات کوهن
مثال  دو. اندرفتهکار گبه... و  ]4[نیروي بین اتمی 

ن بدو هايتکنیککار بستن هایی از بهنمونهنخست 
مثال دو در  کهدرحالی اندماشینیادگیري در نظارت 

ین اي برابطه شده نظارتهاي استفاده از روش با بعدي

                                                        
 :نویسنده مسئول ali_sadeghi@sbu.ac.ir 

تذکر این شود. ها و یک ویژگی ماده پیدا میورودي
ها بر خلاف شیوة مثالاین  در همۀ کهمفید است  نکته

تا حد امکان  مدلیافتن یک یعنی ، معمول در فیزیک
 ریاضی روابط ،بر مبناي شهود اما قابل توجیه ساده

یافتن الگو یا براي  با درجات آزادي بالاو  بزرگ
 راین امشود. ها استفاده میدادهبین ارتباط توصیف 
چالشی بین منتقدان و طرفداران رهیافت منجر به

از  :چگال شده است ةیادگیري ماشین در فیزیک ماد
له مسأ حلکه معتقدند  دانانیک سو انتقاد برخی فیزیک

یخته شده برانگ باشدشهود فیزیکی  مبنايبر  اساساً باید
نقطۀ قوت این را  برخی آنسوي دیگر از و است 

ا بممکن است که  آورند و معتقدندشمار میرهیافت به
تایج ن شهود فیزیکی دخالتد ناشی از وقیکنار گذاشتن 

ما م چشبا اعمال قیود از  تا کنون شود کهحاصل نوینی 
   اند.مانده پنهان
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ي، یعنی بسط یک ویژگی کمّی پذیرخاصیت جمع
هاي اجزاي سازندة آن، حسب سهمها بري از اتماهانبوه
با است که  لۀ جالب در فیزیک ماده چگالمسأیک 

 ظریۀن مثلاً است.قابل بررسی  رهیافت یادگیري ماشین
 چگالی الکترون بیانایدة  ]5[1تابعی چگالی جزءجزئی

푛(풓) هاي جایگزیدةسهم صورت مجموعبه 푁 
 :دهدرا پیشنهاد می یک سامانه مجزاي قسمت

∑ n (퐫) = n(퐫) . ،مجموع انرژي با این شرط
 نهکمیهاي جزئی سهمنسبت بهها قسمت همۀمربوط به

min :شودمی
(퐫)

 ∑ E[n (퐫)]. از حیث عملیاتی 
اجزاي هاي سهمجبري جمع به کمیتیک  فروکاستن

هاي هزینه گیري درچشم کاهش ،ندة سامانهساز
ی ساده و عنوان مثالبهآورد. میارمغان بهمحاسباتی 

، هر رااتمی  푁انرژي یک سیستم  فرض کنید واقعی
بنویسیم هاي آن اتم برحسب انرژي تقریب،چند به

퐸 = ∑ E . سهم اتم اگر بتوان푖 از انرژي، 퐸،  را
ا ت شمونپیرا يهاچیدمان اتم اتم وآن نوع به بسته
محاسبۀ انرژي یک  ۀهزین کردمحدود تعیین  یشعاع

 푁 سازنده آن يهاتعداد اتم نسبتفقط به سامانۀ بزرگ
ة اندازپذیري خطی نسبت بهچنین مقیاس شود.زیاد می

در محاسبات مبتنی بر ساختار آل حد ایدهسامانه یک 
 یافتنهایی براي تلاشدر دهۀ اخیر  .]6[ استالکترونی 

هاي با استفاده از رهیافت انرژيهاي اتمی در سهم
اریلنو پمثلاً بلر و . صورت گرفته استیادگیري ماشین 

 بارا چند لایه  عصبی مصنوعی شبکۀۀ مجموع یک
آموزش تابعی چگالی  ریۀاز نظ محاسبه شدههاي داده
ي نیروها وکل  یی انرژيبا دقت بالا موفق شدند و داده

 اتمی هايسامانهبراي طیف وسیعی از ها را وارد بر اتم
قاسمی و  در روشی متفاوت، .]4[ دنزنب خمینت

با توجه ها را اتم خواهی و بارهايالکترونهمکاران 

                                                        
1 Partition density functional theory 

داده  آموزشعصبی مصنوعی  هايشبکهبه شانپیرامونبه
     .]7[ نددزتخمین آن انرژي و نیروها را بر اساس  و

هایی مانند چگالی کمیت از ر اتمه سهم بدیهی است
 اتمییک سامانۀ بس الکتریکی بارانرژي یا ، الکترون
 و همسایههاي اتمتعداد و نوع ( پیرامون آنهبوابسته 

ین تخمدقت نابراین باست.  )گیري آنهافاصله و جهت
اتم  دنکر توصیفکیفیت به حیاتیطور بهها این سهم

هدف این مقاله وابسته است.  شدر میان همسایگان
خدمت به براي کاراجدید و  گرتوصیفیک معرفی 
. است حل چنین مسائلییادگیري ماشین در گرفتن 
براي کاربردهاي مبتنی بر  که جدید گرتوصیف

هاي تنوع بالا در اتم دارايهاي پذیري در سامانهجمع
ست که ي اگرتوصیفیافتۀ توسعه سازنده مناسب است،

 مقایسۀ براي نویسنده و همکاران توسط ترپیش
 ناي و بلوریهاي خوشهساختارهاي مختلف پیکربندي

  . ]8-9[ معرفی شده بود
که  هاییویژگی معرفی و گرتوصیفاین ابتدا  ،در ادامه

کند مناسب میبراي کاربست در یادگیري ماشین را آن
بینی شد آن براي پیمثالی از کاربر سپس .شودتشریح می

    د.وشمیارائه  هاي اتمی با یادگیري ماشینبار

  بنديفرمولو  مدل
، یک اتم اثر انگشت یا گرتوصیفاز ما منظور    

را در بین  هاتم مربوطاز اعداد است که مرتب اي آرایه
این  نداشتبا  الاصولعلی کند. همسایگانش توصیف می

ز ا ی و بر همین مبنا سهم اتمشناسای پیرامون اتمآرایه 
مورد علاقۀ  یا هر کمیتو چگالی الکترون  ،انرژيبار، 

زش عبارتی دیگر، ماشین آموشود. بهمیبینی پیشدیگر 
کمیت  کند ودریافت میعنوان ورودي بهآرایه را دیده 

  .کندبینی میپیش عنوان خروجیبه را یفیزیکی معین
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ساده  رگتوصیفیک  باخود را  اتبراي سادگی توضیح
اتم  هر پیرامون که کنیمشروع می 1آرایییعنی عدد هم

 ها) توصیفیک عدد صحیح (تعداد اولین همسایهرا با 
گسسته  عبارتند از گردو نقص این توصیفکند. می

 لحاظ نکردنو صحیح) اعداد  مجموعۀتعلق بهبودن (
بخش مهمی از  رفتناز دست بعدي (هاي همسایه

یار بسها این کاستی رفع همزمانراه حل  .)مفیداطلاعات 
 جايبه شانیپوهم انتگرالاز ساده است. کافی است 

تر، واضحعبارت به. فاده کنیمآرایی استعدد هم
اتم مرکز بهسی ؤابع گاتیک پوشانی بین هاي همانتگرال

 هاياتممراکز به مشابهی گاؤسیتوابع  مورد نظر و
شکلی که در پایین به را آنها و ارتفاع که پهنامجاور (

 )ایمهتنظیم کردنوع اتم به ستهب توضیح داده خواهد شد
له متناسب با عکس فاصنسبت وزنی آنها را با محاسبه و 

آرایی عدد همکنیم. این هم جمع می باتا اتم مورد نظر 
هاي همسایهاثر اندکی  ،غیرصحیح تعمیم یافتۀ
ویژگی یک داراي  است و لحاظ کردههم دوردست را 

 انتقال وناوردایی نسبت به و کاربردي است: مهم
بر اً صرف گرتوصیفاین ولی  چرخش فضایی ساختار.

-چند اطلاعاتاز و  ساخته شدهاي ذرهفواصل دو مبناي 
اي بهرهاتم مورد نظر حول  هااتمگیري جهت اي وذره
  . بردنمی

عنوان هب راه گشاست. این کاستی رفعبراي  گراف نظریۀ
ی (یعنی متناظر با بزرگترین بردار اساسویژهمثال 

 فرهاي صبین اتمی (با درایه اتصالماتریس  مقدار)ویژه
ها پیوند بین اتموجود یا عدم بهتوجه  که با )یکیا 

ها در براي تمییز اتماثر انگشت  عنوانبه شودیساخته م
براي ما ] 10[ ساختار یک مولکول استفاده شده است.

 ي همسایه،هااتم در میاناتم  یک گرتوصیفساختن 
پس از ضرب در ضریب  هاي همپوشانی راانتگرال

عنوان هب وزنی متناسب با عکس فاصله تا اتم مورد نظر

                                                        
1 coordination number  

ف ، طیقطري کردن پس ازچیده و  ماتریسیک در  درایه
لیست  رگتوصیفترتیب نزولی در آرایۀ بهرا  مقادیرویژه
محیط دو اتم با مقایسۀ مقایسۀ حال  ]8،9[ .کنیممی

م دو ات یپیرامون شود: هرچه وضعپذیر میامکانها طیف
(یعنی تعداد، فاصله، تفاوت کمتري داشته باشد 

یف ط تر باشد)هاي آنها شبیهگیري و نوع همسایهجهت
رت یی و قدکارا خواهد داشت.هم به بیشتري هابشآنها ت

 تمییز این روش در مقالات قبلی نشان داده شده است.
 زمایشگاهی این مقایسه، مطالعۀکی و آفیزی مانستۀ ]8،9[

که نوع و  است XPSهایی مثل طیف اتمی در آزمایش
 طیف آناز در ترکیب طول پیوندهاي یک گونۀ اتمی 

  .شودمیشناسایی اتم 
معرفی  گرتوصیفاز این  نمونۀ جدیدي در این مقاله

یشتري اطلاعات ببا استفاده از شهود فیزیکی که کنیم می
 گیرد. لذا انتظارمیکار در ساخت ماتریس بهرا ها از اتم

اتمی آن  هايگونه هایی که تنوعرود براي نمونهمی
 باماتریس این  푖푗درایۀ  بیشتر است کاراتر عمل کند.

  رابطۀ

퐶 =
휌 (풓)휌 (풓′)

|풓 − 풓 | 푑풓푑풓′ =
푞 푞
푟 erf 훾 푟  

푟ن شود که در آمیداده  = 풓 − 풓 بین  فاصلۀ
훾 و 푗و  푖دو اتم  = 훼 훼 /(훼 + 훼 휌 و ( (풓) =

푞
/

e ‖풓 풓 ‖ بار  گاؤسیتوزیع   
 푖یعنی محل اتم  풓 مرکزبهو  푞بزرگی بهالکتریکی 

ی وزندر عامل  푖푗 از ضرب هر درایۀنهایتاً پس  است.
푟 푟 ات شانفاصلهمتناسب با ها را که اهمیت اتم 

ه قطري کردد، ماتریس را کنمی تضعیف 푘اتم مورد نظر 
 푘اتم  گرتوصیفبیان شد بردار  که قبلاً ترتیبی به و

  شود. ساخته می
 کنشبرهماز جنس  هاي ماتریساز نظر فیزیکی، درایه

اول از  تقریب مرتبۀ 퐶 درایۀطور دقیقتر بهند. اکولنی
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ین دو ب کنش الکترواستاتیک (هارتري)بسط انرژي برهم
ا ماتریس جدید را ماتریس کولن و لذ است 푗و  푖اتم 
اتیک تواسالکترکنش برهم ماتریس ستفاده ازا. نامیممی

یعنی اولین تقریب بسط ( ايبین بارهاي نقطه
 ادهد یشنهادپ که قبلاً  )اي توزیع بارهاي اتمیچندجمله

훾گذاشتن  با ]11[شده است  = که در رابطۀ فوق  0
퐶یعنی خطا تابع حذف منجر به = 푞 푞 /푟 

 کولن که در ماتریسحالی در .شودحاصل میگردد، می
و  푖دو اتم  هاي بارپوشانی توزیعهم معرفی شده در بالا

푗 آنها یعنی  اتمی هاياز طریق شعاع훼  و훼  لحاظ
 هاپوشانی اوربیتالکه هم 8در مقایسه با مرجع .شودمی
 برکولنی  گرتوصیف، دهدمیمورد استفاده قرار  را

شکل از بارهاي گاؤسیهاي پوشانی توزیعاساس هم
 ها با بارهاي والانسلذا بین اتمو  اتمی ساخته شده است
 همچنین توجه کنید که در شود.متفاوت تمییز قائل می

د شوطور کلی توصیف مییک ساختار به 8مرجع 
جدید ما هر اتم در ساختار را  گرتوصیفکه درحالی

  کند.توصیف می

  بحث نتایج و 

م انتظار داری گرتوصیفکارکردي که از ا توجه بهب   
ارایی آن آزمایش زیر را و ک کیفیت نشان دادن رايب

 ،رگتوصیفبردار باید دید که دهیم. ابتدا انجام می
گونه چکه وضعیت پیرامونی متفاوتی دارند را هایی اتم

ییرات تغبا اعمال  سپس دهد.گر تمییز میاز یکدی
 هايمؤلفهالقا شده در  تحولساختار اتمی بههندسی 

ا این تغییر ر لازم استکه یی هااتم گرتوصیفبردار 
 گریفتوصمطمئن شویم که  کنیم تادنبال می کنند حس

توان می . البتهاس استحساین تغییرات بهکافی  اندازةبه
کمّی هم تعریف  هايتغییرات ملاك براي نمایش این

ل در یکتا نیست و بحث مفصتعریف معیار کرد که البته 
                                                        

1 Azobenzene 
2 Dihedral angle 

در اینجا لذا . از حوصلۀ این مقاله خارج است آنمورد 
ر مورد یک مولکول مشاهدة کیفی این تغییرات دبه

عداً برا ی کمّ  ارزیابیو در عوض  کنیمنمونه بسنده می
راي ب خواهیم داد. بار الکتریکی انجام ینیبدر مورد پیش

 اتصال دو حلقه ازکه را  1مولکول آزوبنزن این منظور
شود میساخته  N=Nدوگانه  پیوند یک با فنیلی

تغییر نوع  هارچ .دهیممورد آزمایش قرار می) 1(شکل
  :کنیممی آن اعمالبهترتیب زیر به شکل

1 o180 2زاویۀ دوسطحی غییرت C-N=N-C 

  )N=N حول محور  راست پیچش حلقۀ(

2 o180 پیوندزاویۀ  تغییرC -N-N   

3 o180 زاویۀ دوسطحی  تغییرC-C-N=N 

 )C-Nحول محور  راستپیچش حلقۀ (

  N=Nاصلۀ ف افزایشآنگستروم  5/2 4

کولنی براي دو اتم  گرتوصیفپاسخ چهار مؤلفۀ 
این تحولات هندسی نشان بهنیتروژن و یک اتم کربن 

 وهاي کربن طور مؤثر اتمهاي بردار بهلفهؤدهد که ممی
دهند. حتی نیتروژن را از یکدیگر تمییز می

دلیل که محیط پیرامونشان بهن هاي دو نیتروژگرتوصیف
 متفاوت است از یکدیگر ها اندکیصفحه نبودن حلقههم

اند. توجه کنید که زاویۀ دوسطحی یک تفکیک شده
کمیت چهارجسمی است و درك تغییرات آن توسط 

اساس فواصل بین اتمی (کمیت ما که بر گرتوصیف
دهنده مؤثر بودن نشان دوجسمی) ساخته شده است

تۀ . نکاست گرتوصیفهاي ماتریس در بردار ۀ درایههم
اتم  یک گرتوصیفقابل توجه دیگر میزان حساسیت 

یک تغییر ساختاري است. از دو قسمت آخر نمودار به
یا  نزدیکیتوان دریافت که شدت این حساسیت بهمی

  دوري آن اتم تا محل اعمال تغییر وابسته است. 
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واره مولکول آزوبنزن و نمودار تحول مؤلفه هاي نماي طرح .1شکل
در پاسخ به چهار مرحله  N2 و N1 و C1اتمهاي  گرتوصیفبردار 

درجه حول محور  180تغییرات هندسی در مولکول: پیچش 
N=N درجه اي زاویۀ  180، تغییرN-N-C درجه  180، پیچش

روژن نیت آنگسترومی فاصلۀ بین دو 5/2و افزایش  N-Cحول محور 
 (متن را ببینید).

اد داراي تعدی که ولکولتعمداً م اینجا توجه کنید که در
هر  اثربتوان تا ایم را مثال زدهباشد درجات آزادي  کمی

یک از آنها را جداگانه بررسی کرد. در عین حال دقت 
درجات آزادي تنوع داراي  این مولکول شده است که

). 1باشد: طول پیوند، زاویه و زاویۀ دووجهی (شکل
درجات آزادي در هر سیستم دیگري قاعدتاً یکی از 

ی معرف گرتوصیفهمین انواع است چرا که مبناي کار 
شده موضعی بودن است و آثار دوربرد ناشی از بزرگ 

اشت. نخواهد د گرتوصیفبودن سیستم تأثیري در کار 
عداد متناسب با ت گرتوصیفتعیین ی هزینۀ محاسبات

  هاست. ها و شعاع قطع اطراف اتماتم
استفاده از  گرتوصیفاز آنجا که هدف نهایی طراحی 

یی فرآیند یادگیري ماشین است، آن براي افزایش کارا
این شود. در ارائه میدامه ااز این کاربردها در  اينمونه

                                                        
1 Kernel Ridge Regression 
2 overfitting  

 ماشینبه عنوان وروديبه گرتوصیفمثال، بردارهاي 
. را پیش بینی کندبارهاي اتمی مولکول شود تا داده می

استاندارد یادگیري  تکنیک که یک KRR1 روش ازما 
 مبناي بر که در آن کنیماستفاده می ]12[ ماشین است

 풙 ورودي برداري ،هاي مرجعدادهبهمیزان شباهت 
 (بار اتم) 푞 اينردهخروجی به) میات گرتوصیف(

  :شودمی تصویر

푞 (풙) = 훼 푒
‖풙 풙 ‖

 

 تابع هزینه نه کردنمیکبا  훼ضرایب 

ℒ({훼 }) = |푞 (풙 )− 푞 |

+  휆 훼 훼
,

푒
풙 풙

 

خطاي کل  در واقع هزینهد. جملۀ اول نشوتعیین می
مجموعۀ موجود در دادة مرجع  푁براي بار بینی پیش

풙}آموزشی ,푞  افزودن جملۀ دومانگیزة است.  {
ه منجر ک( بزرگ شدن ضرایب جلوگیري از تابع هزینهبه

دو ] 12[ .است )خواهد شد 2شبراز-بیشبه 
شوند که خطاي طوري تنظیم می 휎 و 휆هایپرپارامتر 

که در مرحلۀ  هااز داده جدیديبینی براي مجموعۀ پیش
(این کار با  شود اند کمینهکار نرفتهآموزش به

ن آاعتبارسنجی که در ادامه جزئیات بیشتري در مورد 
 پس از این فرآیند که. شود)بیان خواهد شد انجام می

استفاده آمادة  اشینمشود، نامیده میآموزش ماشین 
تمی بینی بار ادقت ماشین در پیشزیر آزمایش در است. 

  سنجیم.می یطور کمّبه را
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ایم که در آن ترتیب داده یآزمایشها براي تولید داده
سازي دینامیک مولکولی مولکول آزوبنزن در یک شبیه

و کند جنب و جوش میکلوین  800ثابت دماي  در
ین در این ح کند.را تجربه می متفاوتیهاي پیکربندي

 .شودبارهاي اتمی تعیین می نمونه يهاپیکربنديبراي 
ب در تقری اصول اولیه محاسباتدینامیک مولکولی و 

انجام  +DFTBو با نرم افزار  1چگالی موضعی
تقریبی از نظریۀ تابعی  ،افزارنرم ایندر ] 13[ .دوشمی

 چگالی الکترونسازي شده است که در آن پیادهچگالی 
این به .]14[ شودبسط داده میحسب بارهاي اتمی بر

 داد امانجتوان از قبل را میمحاسبات  قسمتی ازترتیب 
ویژگی این . داستفاده کر صورت پارامتربه بعداً و 
مجموعۀ  ما .دهدمی محاسبات سرعت بسیار بالاییبه

با یم. برمیکار را به ]15[ هاي آلیمولکولپارامترهاي 
 یگاؤسهاي حل معادلۀ شرودینگر که در پایۀ اوربیتال

ها در یک حلقۀ خودسازگار بیان شده است، بارهاي اتم
 ود.حاصل شانرژي سیستم  کمینۀتا شوند تعیین می

هدف این قسمت از کار صرفاً کنیم که یادآوري می
اي بر معرفی شده کولنی گرتوصیفنمایش کارآیی 

 هر روش محاسباتی اصولاً با .است تخمین بارهاي اتمی
مثلاً با تصویر کردن تابع موج بر ( اياصول اولیه

  ست.پذیر اامکان یافتن بارهاي اتمی )هاي اتمیاوربیتال
یکی از عوامل تعیین کننده در موفقیت یادگیري تنوع 

عبارت دیگر ش است. بهمجموعۀ داده آموز کافی در
برداري از همۀ فضاي پیکربندي انجام شود. باید نمونه

 برداريپیکربندي نمونه 500در  براي آنکه مطمئن شویم
هم تکراري یا شبیه بههاي نمونه ،در این مرحله شده

استفاده  گرتوصیفمقایسۀ بردارهاي  وجود ندارد از
تشخیص یکسان طور مفصل شیوة به 8(مرجع کنیم.می

هاي یک مولکول را شرح یا متفاوت بودن پیکربندي

                                                        
1 Local Density Approximation (LDA) 
2 cross-validation 

عامل  گرتوصیفطول مناسب بردار داشتن  دهد).می
 است. معمولاً بامهم دیگري در بالابردن کارآیی ماشین 

ین اسادگی طول مناسبی براي به توانمقایسۀ خطاها می
ها را با دقت کافی که پیرامون اتمطوريبردار یافت 

توصیف کند و در عین حال هزینۀ محاسباتی را در حد 
معقولی پایین نگه دارد. این طور پیداکردن 

مۀ در هی ایپرپارامترها با آزمون و خطا یک ویژگی کله
هاي یادگیري ماشین است. ما در این کار بردار رهیافت
   بعدي را مناسب یافتیم. 5کولنی  گرتوصیف

 ی حاضر در مجموعاتم 24مولکول پیکربندي  500از 
دست به(نمونه) بار اتمی -گرتوصیفزوج  12000

ه سه دستطور تصادفی بهبه عۀ نمونهمجمو این .آیدمی
 که دارايدستۀ اول  شود.می تقسیم 3:1:6و با نسبت 

3600푁  1200براي آموزش و دستۀ نمونه است  =
 .شودخدمت گرفته میبه 2متقابل تایی براي اعتبارسنجی

وزش آم تۀ اولهاي دسعبارت دقیقتر، ماشین با نمونهبه
بینی بار اتمی براي شود و سپس خطاي پیشداده می

ضاي پیمایش ف باشود. هاي دستۀ دیگر محاسبه مینمونه
 و شودپارامتري این کار بارها تکرار میدوبعدي هایپر

حدود  3مربعات میانگین جذربهترین نتایج (یعنی خطاي 
e50001/0  و بزرگترین مقدار خطا کمتر ازe70/0 که ،

e = 1.6 × 10 C  (ازاي بهبار بنیادي است휆 =

휎و  10 = د. دستۀ سوم شامل شومیحاصل  10
براي آزمون نهایی و گزارش نتایج زیر کنار  نمونه 7200

چ یک از مراحل آموزش استفاده گذاشته شده و در هی
 يهاگونه هايتوان زوجمیتوجه کنید که  شود.نمی

راي هر گونۀ اتمی ه و برا از هم جدا کرد متفاوتاتمی 
در مورد اما تجربۀ ما  آموزش داد.اي ماشین جداگانه

ماشین واحد براي همۀ  که یک مسألۀ حاضر آن است

3 root-mean-square error 
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همین روش کار ها کارآیی بهتري دارد و لذا ما بهگونه
  کنیم.دنبال میرا 
ین بینی شده با ماشنمودار پراکندگی بارهاي پیش 2کلش

 ه شده از اصولدر مقایسه با بارهاي اتمی مرجع (محاسب
نمودار قبل از تحلیل آن، بهدهد. اولیه) را نشان می

ید که وجود چهار بارهاي مرجع توجه کناي فراوانی میله
که فقط سه گونۀ اتمی دهد درحالیگروه را نشان می

یدروژن) در مولکول وجود دارد. (کربن، نیتروژن و ه
ت بار مثباند: برخی دو گروه شدههاي کربن واقع اتمدر

ها بار منفی دارند. لکۀ و برخی دیگر مانند نیتروژن
هاي هیدروژن است. تمامتعلق به e07/0کوچک حوالی 

را پوشش  e5/0بزرگی حدود اي بهگستره توزیع بارها
هاي مختلف بخش برداري ازنمونهدهد که نشانۀ می

  فضاي پیکربندي است. 
  

  
بت بینی شده (یادگیري ماشین) نسپیش بار الکتریکی پراکندگی .2شکل

 دو خط موازي است و eبار بنیادي  یکاي بار،. (اصول اولیه) مرجع مقداربه
02/0푦 حدود = 푥  ي مرجعفراوانی توزیع بارهااند. را مشخص کرده ±

푞 ها) و فراوانی خطاايمیله(نمودار  − 푞  براي مقایسه بر روي
   اند.نشان داده شده همان محور افقی

 براي هر. کنیممینمودار پراکندگی توجه خود بهحال 
رجع م با مقداربینی شده بار پیشتوافق  ،چهار دسته

                                                        
این برابري نشان دهندة تنظیم مناسب هایپرپارامترها است چرا که اگر  ١

هاي هاي آموزشی کم و براي دادهخطا براي دادهبرازش روي دهد -بیش
 .آزمایشی بزرگ خواهد بود

آل (خط راست نیمساز ربع ایدهگیر و نزدیک بهچشم
اي که نقاط خارج از محدودهتعداد  .اول و سوم) است

 از آن e02/0در فاصلۀ و نیمساز ات موازبهبا دو خط 
از بین هزاران نمونه و بسیار اندك است مشخص شده 

دورند. نیمساز خط شماري از تعداد انگشتفقط 
푞خطا  بسیار تیز هیستوگرام (풙 )− 푞 روشنی به

بینی باخطاي ناچیز پیش هانمونه دلالت بر آن دارد اغلب
هاي بینی براي دادهخطاي پیشعلاوه بهاند. شده

براي هر  و 1آموزشی و آزمایشی کم و بیش برابر است
خطاي مقدار دو مجموعۀ آموزش و آزمایش همان 

خطاي  (یعنی که در بالا گزارش شدمتقابل  اعتبارسنجی
 ترتیبمربعات و بزرگترین خطا به میانگین جذر

e00015/0  وe07/0( .خطاي مرتبۀ هم خطااین  است
ار ب ساکن در محاسبۀهاي ابتدا بهک روشسیستماتی

ها در این مولکول تقریباً ن(مثلاً همۀ هیدروژ است اتمی
اند و لذا باید بار تقریباً یکسانی داشته باشند ولی مشابه

براي لکۀ هیدروژن  2هیستوگرام بارهاي مرجع در شکل
انتظار توان . بر این مبنا میدارد) e02/0حدود پهناي 
نی اتمی کول گرتوصیفبا گیري ماشین یاد که داشت

صول امبتنی بر  سنگین محاسباتجایگزین تواند می
 اسبات، هزینۀ محقابل مقایسه با آنی دقت باشود تا  اولیه
شدت کاهش را بههاي اتمی از بار یا انرژي و ... سهم
  .دهد

  گیرينتیجه خلاصه و
نی اتمی مبت گرتوصیفدر این مقاله نمونۀ جدیدي از    

اولیۀ ة اید مقادیر ماتریس کولن معرفی شد.بر طیف ویژه
ط مربوگراف در ریاضیات  نظریۀبه گرتوصیفاین 

بر مبناي شهود فیزیکی مورد استفاده  ماتریساست. 
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اخته ها سبین اتمتقریبی کولنی  کنشبرهماساس بر
قدار هاي همسایۀ اتم مورد نظر در مشود و گونۀ اتممی

اي بر گرتوصیفلذا این  هاي ماتریس نقش دارد.داریه
ونۀ تنوع گ دارايها در ترکیبات توصیف پیرامون اتم

 چون تعداد دلخواهیخوبی قابل استفاده است. اتمی به
 گرتوصیفاین مقادیر قابل انتخاب است طول از ویژه
ایی آزادي عمل بالو این  تنظیم است نیاز قابلبسته به

با . دبخشآن میاده در کاربردهاي مختلف بهبراي استف
ي که زوایا اتمیو چهار مولکول بیست  یکآزمایش بر 

، نشان دادیم که ساده و دوسطحی قابل تغییري دارد
هاي بردار مؤلفه تغییر در هندسۀ مولکول توسط

دیده مؤثري  صورتبه ي درگیرهااتم گرتوصیف
  .دنشومی

نی بیابزار محاسباتی در پیشاي از کاربرد این نمونه
در  هاهاي اتمی از بار الکتریکی یا انرژي و مثل آنسهم
گر اها بینیپیش طوراین اتمی است. سامانۀ بسیک 

ستقیم مد جاي محاسبۀ نتوانمید ندقت کافی داشته باش
ر امکه این  هاي پرهزینۀ کلاسیک را بگیرندبا روش

 ملیعهاي یادگیري ماشین با استفاده از تکنیک معمولاً
مقاله یک مثال از این کاربردها را براي  شود. در اینمی

تخمین بارهاي اتمی در ترکیب و تحول آن تحت اثر 
تغییرات ساختار هندسی ارائه دادیم. موفقیت قابل توجه 

 طور حیاتیمثال بهدست آمده در این و دقت بالاي به
 ناست. ایکولنی  گرتوصیف مدیون عملکرد صحیح

 نیهاي تناوبی و بلوربراي کاربرد در سامانه گرتوصیف
   .راحتی قابل تعمیم استبه

  توضیحات
و  رگتوصیفبراي محاسبۀ هاي کامپیوتري برنامه   

زبان فرترن هب KRRروش یادگیري ماشین بهآزمایش 
هاي همراه راهنماي استفاده و دادهو بهاند نوشته شده

مقاصد استفاده در ها براي شکلمربوط به نمونۀ

اینترنتی زیر در دسترس  دانشگاهی از آدرس پژوهشی
    .http://comphys.sbu.ac.irاست: 
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