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AM supervisionado

- Vetores de entrada e saída

- Classificadores 

- Regressores

- Mínimos quadrados

- Gradiente descendente

- Redes neurais

- Aprendizado profundo

- (...)
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Introdução
Bishop C. M. Springer (2006), Geron A. OReilly (2017)
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Introdução
http://courses.csail.mit.edu/6.036/ -- http://courses.csail.mit.edu/6.862/

O5xeyoRL95U

0VH1Lim8gL8

sMb00lz-IfE
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Propriedades modeladas por AM:
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AM em ciência de materiais

J. Schmidt et al., npj Computational Materials (2019) 83
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Aprendizado & redes neurais

Origens do aprendizado de máquina supervisionado:

5

Frank Rosenblatt

by Wikipedia

• McCulloch & Pitts (1943); Rosenblatt (1957).
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Aprendizado?
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• Como detectar a informação?

– Estímulo e resposta; i.e. pares de dados, 
entradas e saídas correspondentes; 

• Como armazenar e recuperar 
informações?

– Entradas são enviadas a um neuron, são 
processadas e resultam em uma saída. i.e. 
neurons possuem uma memória.

Rosenblatt, F. Psyc. Rev. 65 (6) 1957
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Frank Rosenblatt

by Wikipedia

Aprendizado & redes neurais
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Aprendizado?
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Como informações armazenadas podem 
influenciar o no processamento/reconhecimento 
de novas informações? 

– Feedback baseado no resultado (saída); neurons são 
sensíveis ao reforço positivo e negativo (back-
propagation);

• Perceptrons podem aprender via tentativa e erro.

Rosenblatt, F. Psyc. Rev. 65 (6) 1957
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Frank Rosenblatt

by Wikipedia

Aprendizado & redes neurais
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Aprendizado?
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Frank Rosenblatt

by Wikipedia

Aprendizado & redes neurais

newyorker.com

reddit.com
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Classificadores lineares

Teorema da convergência

Margem (erro de classificação)

Anos 1970: impossível modelar a função XOR

Anos 1980: aprendizado = problema de otimização;

Gradiente descendente, etc.
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MIT course 6.036 - Lecture notes, Fall 2018

non-linearity

local min. traps

proc. limitations
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Aprendizado de máquina

Frank Rosenblatt

by Wikipedia
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Aprendizado?
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• Funções de ativação - não linearidade (e.g. função logística)
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MIT course 6.036 - Lecture notes, Fall 2018Redes de um neuron

SCM 2020



11

medium.com/@opetundeadepoju/

medium.com/@melodious

Cost function
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Redes neurais de uma camada
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MIT course 6.036 - Lecture notes, Fall 2018

Redes sequenciais, múltiplas camadas
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gradiente descendente [complexidade(L)]
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MIT course 6.036 - Lecture notes, Fall 2018

Redes profundas, L camadas
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MIT course 6.036 - Lecture notes, Fall 2018Redes profundas, L camadas

• Menos interferência humana

MIT - Deep Learning Basics
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https://towardsdatascience.com/

GANs (OpenAI era, 2014-)
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https://medium.com/machinelearningadvantage

NVIDIA StyleGAN

GANs (OpenAI era, 2014-)

Novembro 2020



APRENDIZADO DE MÁQUINA - TENDÊNCIAS
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Redes neurais aprendem física (2020)
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Seif et al., Nature Physics (in press) 2020

"...we have used various techniques to interpret what the network learns. In particular, by 

examining the optimized parameter values that emerge from the training, we have been able 

to identify which physical quantities the network uses to guess the direction of time’s arrow. 

In this sense, our study represents a step toward AI driven discovery of physical 

concepts."
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Potenciais interatômicos

Em função do grande número de parâmetros ajustáveis, potenciais baseados em 
AM são muito mais flexíveis, podendo superar a acurácia de potenciais clássicos 
ou campos de força.
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• Figura: Correlação entre forças obtidas por 
DFT e potenciais (b) EAM (embedded-atom 
models) e (c) MTP (moment tensor potential), 
um método de aprendizado de máquina 
geométrico. Material: liga de alta entropia 

MoNbTaVW a 3000K

Reproduced from Grabowski et al., NPJ Comput. Mater. 5, 80 
(2019). Copyright 2019 Author(s); Ferrari et al., J. Appl. Phys. 128, 150901 (2020)
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AM & Física de materiais



Por que obter novos potenciais?
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lammps.sandia.gov/
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Behler & Parrinello
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Behler, J., Int. Journal of Quantum Chemistry 2015, 115, 1032–1050

Funções de simetria (2007):

Funções que representam a vizinhança

Invariantes a rotação e translação

Possibilitam obter potenciais transferíveis 
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Potenciais baseados em redes neurais
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Smith et al., Chem. Sci., 2017, 8, 3192–3203
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Variáveis descritivas são construídas com base nos átomos vizinhos (dentro 

de um raio arbitrário) preservando:

- Simetria de translação

- Simetria de rotação

- Simetria de permutação

É uma transformação linear com base nas coordenadas atômicas 

Função de ativação: tangente hiperbólica.

A função de perda é balanceada para forças e energias:

Wang et al., Comp. Phys. Sim. (228) 2018
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Pacote DeepMD

Potenciais interatomicos H-O
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RMSE 0.028 eV 

RMSF 0.024(eV/A)

Wang et al., Comp. Phys. Sim. (228) 2018

Potenciais interatomicos H-O

Pacote DeepMD
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Potencial interatômico combinando DFT + ML

Tran Doan Huan et al., npj Computational Materials, 3, 37 (2017)


