Lze simulovat fyziku pomoci neuronovych siti?
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Abstrakt
Asi kazdy uz slySel o neuronovych sitich, jak generuji text, obrazky, rozpoznavaji
pfedmeéty a dalsi. Ale Ize je pouZit i pro simulaci fyzikdlnich jevii? Odpoveéd je ano.
My jsme se rozhodli nasimulovat distribuci teploty v homogenni ¢tvercové desce,
coz je problém z oblasti parcidlnich diferencidlnich rovnic.

1 Uvod

S rozvojem neuronovych siti v poslednich dekadach prirozené vyvstava otazka, jestli
je mozné je pouzit k simulovani fyzikalnich jevi. Jeden z problému fesSitelnych timto
zpusobem je napf. Sifeni tepla. My jsme zvolili siteni tepla ve 2D. To je charakterizované
touto rovnici (ve 2D tvaru):
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kde T je teplota, ktera je zavisla na case a na x-ové a y-ové souradnici desky. Proménna
t zna¢i ¢as a x,y jsou prostorové soutradnice. Tato zavislost je pfirozena — teplota se
nemusi nutné rovnat ve vsech bodech desky v jednom case, stejné jako se nemusi rovnat
v jednom bodé v jinych c¢asech. Jinymi slovy, teplota se méni v prostoru i v case, coz
odpovida konceptu distribuce tepla.

Nage hodnoty spadaji do urcitych intervalu, hrani¢ni hodnoty ¢asu jsou tg, tedy
pocatecni cas, a t;, tedy koncovy ¢as. Prostorové proménné x,y musi lezet uvniti nasi
¢tvercové desky, takze obé spadaji do vyse uvedeného intervalu, kde L je délka strany
¢tverce, ktery predstavuje nasi desku. Koeficient « zavisi na vybraném materialu v simu-
laci, je to tzv. tepelna difuzivita. Fyzikalné se tidi vztahem o = ,%w tedy podil tepelné
vodivosti a soucinu mérné tepelné kapacity a hustoty daného materialu.

Jelikoz se jednd o parcialni diferencidlni rovnici (PDE), je nutné mit uréité podminky.
Podminky mame dvé, pocatecéni a okrajovou. Prvni je tzv. Dirichletova okrajova podminka,
ktera mé tvar

T(t, Ty, yb) =0,

kde t € [to,tx] a (4, yp) jsou body z okraje ¢tverce [0, L] x [0, L] pfedstavujictho nasi
desku. Rika tedy, Ze ve vSech okrajovych bodech bude vzdy teplota zafixovana na nule.



Druha podminka nam tika, jak vypada pocatecni stav nasi simulace, tedy hodnoty
pro vSechna piipustnd x,y v ¢ase ty. Jako pocatecni podminku jsme zvolili

T(to, ,y) = sin(mz)sin(my), x,y € [0, L].

2 Neuronové sité

Na konstrukci architektury neuronové sité jsme pouzili knihovnu PyTorch, ktera slouzi
pro praci a vyvoj neuronovych siti a modelu se strojovym ucenim a je jiz optimalizovand
pro paralelizaci vypoctu na grafické karte.

Uceni neuronové sité funguje na bazi postupného upravovani vah na zakladé tzv.
ztratové funkce, kterd udava chybu rozdilu mezi predikei a analytickou hodnotou, pricemz
lze najit lokdlni minimum této funkce, a tudiz snizit chybovost neuronové sité. Fyzikou
informovana neuronové sit (PINN) se lisi v tom, Ze do ztrdtové funkce jsou zakompo-
nované fyzikalni zdkony, a proto lze naucit neuronovou sit jak simulovat danou situaci
bez poruseni fyzikalnich zakonu. Na vypocet ztratové funkce vyuzivame tzv. mean squa-
red error, kterd pracuje s kvadraty odchylek od spravnych hodnot. Ztratova funkce L je
definovana vztahem
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Simulace PDEs pomoci neuronovych siti ma oproti numerickym piistupum jednu
podstatnou vyhodu a tou je Skdlovani problému do vyssich dimenzi, tedy pridavéani
nezavislych proménnych, na kterych je zkoumand proménnd zavisla. I pii vyvijeni naseho
programu jsme nejdiive vytesili problém v 1D. Nasledné pridani dimenze, tedy pfesun
problému do 2D, jiz nepredstavovalo velky problém.

Neuronové sité ale maji samoziejmé mnoho parametru, od kterych se odviji jejich
narocnost, ale i presnost jejich vysledku. Mezi tyto parametry patii poCet vrstev neuronu
v nasi siti a i pocet neuronu v jednotlivych vrstvach sité, jinymi slovy velikost nasi sité.
Déle tu mame parametry tykajici se samotného trénovani, tedy uceni, nasi neuronové
sité. Mezi né patii tzv. koeficient trénovactho kroku, ktery udava, jak rychle budeme
meénit vahy neuronové sité, a pocet trénovacich iteraci, tedy kolikrat budeme upravovat
vahy neuronové siteé.

3 Vysledky

N4s model je plné propojenéd neuronovd sit a obsahuje 3 skryté vrstvy o 50 neuronech
a jeden vystupni neuron. Pouzivame aktiva¢ni funkci hyperbolicky tangens na aktivaci
neuronu. Pro optimalizaci ztratové funkce jsme vyuzili optimizer Adam s rychlosti u¢eni
1072 a s 10000 epochami. Dohromady jsme na trénovani pouzili 8000 koloka¢nich bodi,
400 bodu pro okrajové podminky a 400 bodu pro pocatecni podminky. Hodnotu pro
difuzni konstantu jsme pouzili a = 0.05.



Z téchto vysledku je zfejmé, Ze neuronova sit dokdze aproximovat teplotu desky v
zavislosti na pozici. Zaroven se aproximace lisi vice pii vysSich hodnotach t. Ztratova
funkce rovnéz dosahuje relativné nizkych hodnot vuéi pocateénim hodnotdm ztratové
funkce.

3D plot teploty v ¢ase t = 0.0 3D plot teploty v ¢ase t = 0.0

3D plot teploty v ¢ase t = 0.5 3D plot teploty v ¢ase t = 0.5

3D plot teploty v ¢aset =1 3D plot teploty v ¢aset =1

Porovnéni aproximace teploty neuronové sité (vlevo) a spravné hodnoty (vpravo)
v ¢asech t = 0, 0.5, a 1 v zavislosti na pozici.



Loss Curve During Training

—— Training Loss
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Hodnoty ztratové funkce v zavioslosti na poc¢tu iteraénich krok.
4 Zaver

Nase prace spocivala v simulaci neuronovou siti vedeni tepla v jednodimenzionalni homo-
genni tyci a v dvoudimenzionalni homogenni ¢tvercové desce neuronové sité informované
fyzikou. Resili jsme rovnici vedeni tepla. Neuronovd sit se dspésné naucila aproximovat
teplotu v zavislosti na poloze na tyci a ¢ase a na desce s nizkou hodnotou ztratové funkce.
Nage simulace potvrdily, ze 1ze simulovat fyziku pomoci neuronovych siti, a ze neni nutné
pouzivat existujici data k trénovani, pokud nauéime neuronovou sit pouzivat fyzikalni
zakony na své aproximace.
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