
 

    
  
  
  

 

 
 

 

 
Väitöstiedote 19.12.2019 
 
Koneoppimisesta apua kemian tutkimukseen: 
tilastollisia menetelmiä satulapisteiden ja 
minimienergiapolkujen etsintään  
 

Väitöskirjan nimi Algorithms for Finding Saddle Points and Minimum Energy Paths Using Gaussian 
Process Regression 

Väitöskirjan sisältö Kemiallisia reaktioita ja muita atomien liikkeisiin perustuvia tapahtumia voidaan tar-
kastella teoreettisesti atomien koordinaattien muodostamassa moniulotteisessa ava-
ruudessa määritellyn potentiaalienergiapinnan avulla. Energiapinnan paikalliset mini-
mikohdat vastaavat systeemin vakaita tiloja, ja näitä tiloja yhdistävät minimienergia-
polut kuvaavat mahdollisia reaktiomekanismeja. Erityisen mielenkiinnon kohteena on 
usein minimienergiapolun globaali maksimikohta, joka sijaitsee potentiaalienergiapin-
nan satulapisteessä ja jonka avulla voidaan arvioida kyseisen reaktion aktivoitumis-
energiaa ja reaktionopeutta. 

 Minimienergiapolkuja ja satulapisteitä on perinteisesti etsitty potentiaalienergian gra-
dienttivektorien avulla laskettuihin kuvitteellisiin voimiin perustuvilla iteratiivisilla me-
netelmillä. Koska gradienttivektorin tarkka määrittäminen on usein laskennallisesti 
raskasta, tulisi aikaisemmista iteraatioista saatu informaatio hyödyntää mahdollisim-
man tehokkaasti iteraatioiden vähentämiseksi. Tilastollisten mallien avulla energia-
pinnalle voidaan muodostaa likimääräinen arvio, ja minimienergiapolkua tai satulapis-
tettä voidaan etsiä likimääräiseltä pinnalta. Ratkaisu voidaan tarkistaa uusien tarkko-
jen havaintojen avulla, joita voidaan puolestaan käyttää mallin tarkentamiseksi mah-
dollisia seuraavia iteraatioita varten. 

 Tässä väitöskirjassa kehitetään gaussisiin prosesseihin perustuvia koneoppimisalgo-
ritmeja minimienergiapolkujen ja satulapisteiden etsinnän tehostamiseksi. Yksinker-
taisten testiesimerkkien perusteella gaussisia prosesseja hyödyntävät menetelmät 
voivat vähentää tarkkojen havaintojen määrän murto-osaan perinteisten menetel-
mien vaatimista havaintomääristä. 
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