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Introduccion:

Desde hace dos décadas, nuestro grupo trabaja en la prediccién de estructuras de cristales
moleculares usando un cédigo propio basado en algoritmos genéticos, Modified Genetic
Algorithms for Crystals (MGAC). En la versidon actual del cédigo (en desarrollo [1]), las
optimizaciones locales de las estructuras se realizan a nivel Density Functional Theory (DFT)
empleando el codigo Quantum Espresso (QE). [2] Dado que estos calculos insumen mucho
tiempo de computo, en los Ultimos dos afios, hemos estado disefiando e implementando redes
neuronales para obtener los valores de energia del sistema, [3] en forma similar a la previamente
reportada por Behler y Parrinello, donde la energia del sistema se obtiene como la suma de las
energias de cada uno de los a&tomos que lo componen. [4] Estas redes se han desarrollado
utilizando el paquete Tensor Flow. [5] Las redes realizan un aprendizaje supervisado siendo
alimentadas en la entrada con los descriptores de la estructura y minimizando el error
cuadratico medio entre la energia predicha y la obtenida en calculos de Quantum Espresso. La
seleccidn del conjunto de parametros de entrada de la red neuronal (descriptores) que permitan
representar lo mejor posible a la estructura cristalina resulta ser una cuestion crucial. Dichos
descriptores deben ser invariantes desde el punto de vista traslacional y rotacional y no
depender de la eleccidn (relativamente arbitraria) de la celda unidad empleada y ademas deben
permitir describir cristales de cualquier grupo cristalografico, que contengan, por ejemplo,
distintos nimeros de moléculas en la cela unidad, distintas operaciones de simetria, etc. Por
ultimo, los descriptores deben ser lo suficientemente versdtiles para poder representar
univocamente a cada cristal. En nuestro caso, hemos comenzado con descriptores sugeridos en
la literatura. [6]
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Propuesta de trabajo:

Empleando como sistema molecular de trabajo un sistema orgdnico de tamano medio a
pequeio que contenga C, O, H, se propone:

e Probar con distintos conjuntos de parametros en los descriptores que representan la
estructura cristalina.

e Testear distintas arquitecturas de redes neuronales.

e Obtener la hipersuperficie de energia en funcién de los descriptores que representan
al cristal molecular y obtener sus minimos con un nivel de precision comparable con el
propio QE.

Factibilidad:

En cuanto a los recursos computacionales: contamos con un cluster propio de 18
maquinas, y con acceso los clusters CECAR y DIRAC de esta facultad. Ademas, el
grupo tiene acceso, via la colaboracién establecida desde hace unas dos décadas
entre la Prof. Ferraro y el Prof. Facelli, a todos los clusters del Center for High
Performance Computing (CHPC: www.chpc.utah.edu).
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