Redes neuronales de grafos informadas por termodinamica para la
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Resumen

Los gemelos digitales han surgido como una forma
de simular la fisiologia humana, con el objetivo de
reducir la necesidad de ensayos clinicos costosos y
éticamente  desafiantes.  Sin  embargo, su
complejidad, actualmente limita el alcance de lo que
se puede simular. Las redes neuronales hibridas
presentan  una alternativa  prometedora y
transparente, guiando las metodologias basadas en 1A
lejos de los modelos opacos y de caja negra.

Introduccion

Generalmente, los métodos numéricos han sido la
base para simular en estas representaciones digitales
de la anatomia humana. Sin embargo, el estado del
arte de la simulacion numérica, mas especificamente
el método de elementos finitos, no ha hecho avances
significativos en los ultimos afios. Este factor, junto
con la creciente popularidad y evolucion de las
unidades de procesamiento grafico (GPUs), ha
impulsado una nueva dinamica de trabajo en la que
las redes neuronales buscan reemplazar los métodos
numéricos ya establecidos.

Esta tendencia emergente, basada en redes
impulsadas por datos, depende en gran medida de
grandes conjuntos de datos para garantizar la
robustez durante el despliegue. Sin embargo, las
redes hibridas [1][2][3] ofrecen una ruta alternativa
hacia un futuro sostenible, alejandose de la necesidad
de datos de entrenamiento extensivos y de la
opacidad asociada con el paradigma de la caja negra.

No obstante, esta tecnologia esta en su infancia y su
robustez es incierta; la linea entre los modelos de caja
negra y caja gris es muy delgada. Pero las ultimas

lineas de investigacion ofrecen alguna esperanza para
un futuro donde las redes neuronales y su aprendizaje
ya no sean un misterio.

Métodos
TIA Hibrida

El estudio presentado aqui investiga la efectividad de
las redes neuronales de graficos informadas por la
fisica en la captura de la dindmica no lineal de un
higado sano, manteniéndose adaptables a cambios en
las condiciones de contorno y en la geometria
anatomica. Alejandonos de los modelos opacos de
caja negra, nuestra metodologia implica evaluar
como los sesgos fisicos y geométricos impactan en la
resiliencia del modelo, asegurando al mismo tiempo
el cumplimiento de los principios de la
termodinamica en los intercambios de energia. El
sesgo geométrico se induce a través del paso de
mensajes en las redes de grafos, estableciendo
paralelismos entre la estructura del grafo y las mallas
de elementos finitos. Mientras tanto, el sesgo fisico
se genera con la imposicion formalismo GENERIC
localmente, tanto en el paso hacia adelante como el
entrenamiento de la red [1].

La inclusion del formalismo GENERIC permite el
analisis de sistemas en desequilibrio mediante el
seguimiento de la evolucion de la energia y la
entropia. Esta metodologia facilita el desarrollo de
integradores temporales para las variables de estado
que definen la energia del sistema, proporcionando
un marco poderoso para comprender y modelar los
fendomenos complejos asociados a la mecanica no
lineal [2]. Sin embargo, segun los recientes avances
en redes hamiltonianas, se puede conceptualizar cada
nodo como un sistema cerrado, cuyo flujo de energia

Revista “Jornada de Jovenes Investigadores del I3A”, vol. 12 (Actas de la XIII Jornada de Jovenes Investigadores del I3A — 26 de junio

de 2024). ISSN 2341-4790.



y entropia se describe a través de los operadores de
frontera, definiendo el formalismo localmente [4].

Database and architecture

La base de datos comprende 540 simulaciones de alta
fidelidad que presentan estados de carga arbitrarios
definidos como desplazamientos impuestos entre uno
y tres nodos. El diez por ciento de este conjunto de
datos se utiliza para la validacion del modelo y otro
diez por ciento para testeo, asegurando que todas las
inferencias se realicen sobre estadosde carga no
vistos. El objetivo de la red neuronal es aprender la
relacion no lineal entre las variables de estado,
permitiendo la  construccion de todos los
componentes necesarios para un integrador
termodinamicamente correcto utilizando un esquema
de Euler hacia adelante.

Esto se logra codificando la informacion del sistema
dentro de los elementos de la red: capturando las
deformaciones relativas a lo largo de los bordes,
mientras que los nodos almacenan datos sobre las
tensiones, velocidades y condiciones de contorno. Se
optimiza la transmision de datos desde un actuador
virtual hacia la red receptora, formando un flujo de
informacién que recorre los nodos del grafo. Al llegar
al final del proceso, cuatro decodificadores se
encargan de extraer los operadores lineales, asi como
los gradientes de energia y entropia para cada nodo.
Finalmente, se opera sobre la informacion
decodificada, teniendo en cuenta la conectividad
especifica de cada subsistema nodal.

Resultados y discusion

Los resultados preliminares del proyecto muestran
que la red neuronal tiene una fuerte comprension de
los principios viscoelasticos dentro y fuera del marco
geométrico entrenado, lo que le permite predecir con
precision posiciones y velocidades incluso en nuevos
escenarios de carga, con errores minimos.
Adicionalmente, la red se mantiene robusta a
diferentes geometrias y condiciones de carga,
produciendo consistentemente representaciones 3D
de alta fidelidad tanto para geometrias conocidas
como nuevas, Figura 1.

Conclusiones

En conclusion, la exploracion de gemelos digitales y
su aplicacion en la simulacion de procesos
fisiologicos dentro del cuerpo humano presenta una
via prometedora para reducir la dependencia de los
ensayos clinicos tradicionales. La aparicion de la
inteligencia artificial hibrida, particularmente en la
forma de redes neuronales de graficos informadas por
la fisica, representa un avance significativo en este
campo. Donde estos modelos hibridos no solo
capturan dinamicas no lineales de manera efectiva,
sino que también muestran resiliencia 'y
adaptabilidad a cambios en las condiciones de
contorno y en las geometrias de las mallas.
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Figura 1. Comparativa renderizada en una malla de elementos finitos para un estado de tres cargas no visto
durante el entrenamiento. A la izquierda la inferencia de la red para el ultimo paso temporal y la derecha la
solucion numérica.
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