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Постановка задачи

• Из-за растущей вычислительной сложности расчетов в МОБИК есть нужда в 
методах экстраполяции

• Результаты расчетов в МОБИК содержат 2 параметра: число квантов 
возбуждения 𝑵𝒎𝒂𝒙 и осцилляторную энергию ℏ𝛀

• Существующие техники экстраполяции феноменологические (e.g.
экспоненциальная Extrapolation B)

• → Следовательно, мы нуждаемся в новых методах экстраполяции
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Объект исследования

• Расчеты энергии и радиуса в МОБИК для ядер:
• 6He
• 6Li
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Результаты расчетов энергии основного 
состояния для ядра 6He
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Результаты расчетов энергии основного 
состояния для ядра 6Li
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Результаты расчетов материального 
радиуса ядра 6He
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Результаты расчетов материального 
радиуса ядра 6Li
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Метод исследования

• Аппроксимация расчетов с помощью модели — искусственной 
нейронной сети

• Получение предсказаний при больших 𝑁𝑚𝑎𝑥

• Модель не единственная, а ансамбль
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Аппроксимация

(регрессия)
Экстраполяция



Задачи
машинного
обучения
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предлагаемый 
подход



Априорная информация

• Расчеты: интервалы ℏΩ 

• Независимость от ℏΩ при больших 
Nmax

• Энергия: вариационный принцип

• Модель должна быть 
достаточно простой ⇒ 
ограничение на число параметров
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Топология нейронной сети

𝑁𝑚𝑎𝑥

ℏΩ

linear activation → sigmoid activation → sigmoid activation →

𝐸 𝑜𝑟 𝑅

linear activation

𝑠𝑖𝑔𝑚𝑜𝑖𝑑 𝑎𝑐𝑡𝑖𝑣𝑎𝑡𝑖𝑜𝑛: 𝜎 𝑥 =
1

1 + exp(−𝑥)

Trainable parameters: 261

𝑙𝑖𝑛𝑒𝑎𝑟 𝑎𝑐𝑡𝑖𝑣𝑎𝑡𝑖𝑜𝑛: 𝑓 𝑥 = 𝑥
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“10-10-10” topology



Artificial Neuron
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Гиперпараметры
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Нейронная сеть как формула
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Некоторые технические аспекты

• Основные библиотеки — Keras, Tensorflow (+TFA)

• Алгоритм оптимизации — Adam

• Производится предварительный отбор данных

• Производится линейное масштабирование данных: 𝑥
′

= 𝑎 +
(𝑥−𝑥𝑚𝑖𝑛)(𝑏−𝑎)

𝑥𝑚𝑎𝑥−𝑥𝑚𝑖𝑛

• Используются линейная или сигмоидальная 
активирующая функции: 𝑓 𝑦 = Τ1 (1 + 𝑒−𝑦) 
или 𝑓 𝑦 = 𝑦

• Обучение проводится с использованием 
циклической скорости обучения (CLR): 

Δ𝑤𝑖𝑗~ − 𝜂
𝜕𝐿 

𝜕𝑤𝑖𝑗

106 эпох

Следствием топологии и выбранных гиперпараметров является насыщение связей, то есть сходимость предсказаний



Алгоритм экстраполяции

1. Обучение ансамбля 
нейронных сетей

2. Отбор нейронных сетей на 
основе их предсказаний

3. Статистический анализ 
набора нейронных сетей, 
прошедших отбор
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Мягкий 
вариационный 
принцип

«Прямизна» — независимость 
от
при больших Nmax  

ℏΩ

Ошибка на обучающем 
наборе

Сходимость предсказаний



Построение множества для получения 
предсказаний: энергия

вариационный 
принцип

ошибка

«прямизна»

сходимость
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Итоговое множество, по 
которому вычисляются 
экстраполированные 
значения

+отсев выбросов



Построение множества для получения 
предсказаний: радиус

«прямость» ошибка
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Зачем нужен ансамбль нейросетей?
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Возможное проявление эффектра 
гроккинга
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https://arxiv.org/abs/2201.02177


При достаточном “качестве” обучения 
корреляции предсказательной силы и 
качеством обучения практически нет!
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энергия радиус



Результаты экстраполяции энергии 
основного состояния для ядра 6He
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Результаты экстраполяции энергии 
основного состояния для ядра 6Li
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Результаты 
экстраполяции

радиуса
для ядра 6He



Результаты 
экстраполяции

радиуса
для ядра 6Li



Некоторые выводы

➢Разработан инструмент экстраполяции с помощью машинного 
обучения на основе входных данные из расчетов в МОБИК для 
наблюдаемых: энергии основного состояния и 
среднеквадратичного радиуса 

➢Для решения задачи предложена топология нейронной сети, 
определен набор гиперпараметров. Разработанный алгоритм 
позволяет получать устойчивые результаты

➢Оценка погрешности метода состоит в вычислении 
статистических характеристик множества отобранных нейронных 
сетей 
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Пути совершенствования 
метода

• Получать не точечные 
предсказания, а 
распределения — Байесовские 
нейронные сети?

• Конструирование добавление 
новых входных признаков

• Тюнинг гиперпарамнтров…

30



Спасибо за внимание!
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