A) Objetivos del proyecto de investigacion.

1. Comportamiento de un modelo de red neuronal dado, a medida que se
varia el tamafo del conjunto de entrenamiento.

2. Métodos de regularizacion y su efecto para controlar el sobre-
entrenamiento cuando se usan modelos relativamente complejos y
flexibles.

B) Justificacion que fundamente por qué los recursos de supercoOmputo
solicitados son necesarios para desarrollar el proyecto.

Dentro de una colaboracion entre la Facultad de Ciencias de la UNAM (Dr.
Humberto Andrés Carrillo Calvet) y el Instituto Nacional de Investigaciones
Nucleares (Dr. Juan Jaime Vega Castro), hemos llevado a cabo el estudio (ver
referencias) de redes neuronales de alimentacién hacia adelante, las cuales las
entrenamos usando el algoritmo de retro-propagacion para ser usadas como
reconocedoras de patrones. Estos patrones son curvas de Bragg digitalizadas
(curvas de poder de frenado especifico de iones en un medio gaseoso). Esto es
de interés para la espectroscopia de curva de Bragg, la cual es ampliamente
usada en fisica nuclear experimental para la identificacion de las particulas o iones
emergentes de una reaccion nuclear. Esta técnica espectroscopica esencialmente
consiste en determinar dos cantidades: la energia del ion incidente determinada
por el area bajo la curva de Bragg, y el numero atomico del ion determinado por la
amplitud del pico de Bragg o maximo de la curva de Bragg.

Como todas las sefiales que son obtenidas como resultado de una medicién, las
curvas de Bragg no son curvas ideales sino que presentan cierta cantidad de ruido
experimental. En vista de esto, hemos estudiado el efecto del ruido presente en
los patrones o curvas de Bragg sobre el desempefio de las redes neuronales
como reconocedoras de curvas de Bragg. Esto se ha hecho mediante el estudio
de la dependencia del error minimo alcanzado por las curvas del error de
validacién como funcién de la razon de sefal a ruido presente en las curvas de
Bragg. Han sido 10 las razones de sefial a ruido estudiadas: 1%, 2%, ..., 10%.
Esto lo hemos realizado hasta ahora usando redes neuronales de retro-
propagacion con aprendizaje en linea y aprendizaje en mini-lotes, usando con una
arquitectura de red neuronal de 81 neuronas en la capa de entrada, 5 capas de
neuronas ocultas de 9 neuronas cada una, y una capa de salida de 2 neuronas.
Uno de los problemas que se ha observado como resultado de este estudio es el
de sobre-entrenamiento de las redes neuronales. Dos alternativas para remediar
este problema observado serian:

1) Para la misma arquitectura de red neuronal hasta ahora estudiada,
emplear conjuntos de entrenamiento mas grandes, lo cual reduciria el
sobre-entrenamiento de la red neuronal.



2) Utilizar algun método de regularizacion como por ejemplo decaimiento de
pesos, lo cual contribuiria a que la complejidad del modelo no crezca
innecesariamente dando lugar a sobre-entrenamiento.

Este tipo de estudios basado en redes neuronales son altamente consumidor de
recursos computacionales, en vista de lo cual requerimos el soporte de
supercémputo para llevarlos a cabo.
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C) Cantidad de los recursos de supercémputo en horas CPU, numero de
nucleos de trabajo requeridos y, en su caso, datos especificos como uso de
GPUs, tamano de memoria, recursos de disco, etc.

Horas CPU = 500,000 horas

Numero de nucleos = 60 nucleos (60 procesos)

Tamano de memoria = cada uno de los 60 proceso requiere 500 MB de memoria
dando un total de 30 GB

Recurso de disco = 300 GB

D) Listado de productos a obtener: publicaciones, patentes y software, o
bien una relacién que senale el impacto del proyecto para la formacién de
recursos humanos.

Publicaciones y formacion de recursos humanos.

E) Descripcion general que explique la forma en que se utilizaran los
recursos de supercoémputo requeridos. Sélo aplica a las propuestas de la
categoria Proyecto Semilla.

F) Descripcion cualitativa y cuantitativa de los procesos de computo que se
ejecutaran y descripcion del software a utilizar, incluyendo sus
caracteristicas numéricas y computacionales. Aplica a las propuestas de las
categorias Proyecto de Investigacion Regular, Proyecto de Investigacion
Grande y Megaproyecto.

Se llevara a cabo el entrenamiento de 60 redes neuronales como reconocedoras
de curvas de Bragg. 30 de estas corridas corresponden al entrenamiento de redes
neuronales para las cuales el conjunto de entrenamiento consistira de 451,000
patrones o curvas de Bragg. Las otras 30 corridas corresponden al entrenamiento
de redes neuronales usando decaimiento de pesos como método regularizador.
En relaciéon al software que se utilizara para el entrenamiento de las redes
neuronales, este sera el mismo que hasta ahora hemos utilizado en los trabajos
que hemos hecho hasta ahora y que se describen en el inciso B. Se trata del
paquete SNNS - Stuttgart Neural Network Simulator. Este es un simulador para
redes neuronales para plataforma Unix. El objetivo de SNNS es crear un ambiente
de simulacion eficiente y flexible para la investigacién y aplicacion de redes
neuronales.

El simulador SNNS consta de dos partes principales:

1) El ndcleo del simulador en C.
2) Interfaz grafica de usuario bajo X11R4 o X11R5.

G) Sintesis curricular del (los) solicitante (s). Debe expresar de forma clara su
experiencia en relacion con el tema del proyecto de investigacion, el uso de
equipos de supercomputo y del software que se empleara.



Sintersis Curricular

Profesor Titular “C” del Departamento de Matematicas de la Facultad de Ciencias
de la UNAM. Fundador y lider académico del Laboratorio de Dinamica no Lineal
de esta Facultad. Investigador Nacional Nivel 3, PRIDE “D”.

Obtuvo el grado de licenciado, maestro y doctor en Ciencias (Matematicas) en la
Facultad de Ciencias, UNAM. Realiz6 una estancia de investigacion de dos afos
en el Mathematics Department of the University of Utah, USA y una estancia
posdoctoral de un afo en el Lefschetz Center for Dynamical Systems, Division of
Applied Mathematics, Brown University.

Ha recibido distinciones internacionales, como el Fogarthy Research Award de los
National Institutes of Health, USA, donde tuvo una estancia como investigador
invitado por un afo. La Academia de Ciencias de Cuba lo reconocid
explicitamente en el Premio Nacional de Ciencias 2002, por su colaboracion para
el desarrollo de "Herramientas para el Analisis de Oportunidades Cientifico-
Tecnoldgicas" y el Consejo Nacional de Sociedades Cientificas de la Salud de
Cuba le otorgd el Premio Anual de Salud 2011, por la coautoria del libro The Art
and Science of Tuberculosis Vaccine Development, publicado por Oxford
University Press.

Su obra ha abarcado diversos aspectos del trabajo universitario: docencia,
divulgacién, investigacion (basica y aplicada), desarrollo de tecnologia, liderazgo
de grupos académicos, fundacion de sociedades cientificas y la direccion de
proyectos de vinculacion de la academia con la sociedad.

Ha destacado como profesor y conferencista, pero su actividad docente no se ha
restringido a la imparticion de clases y la formacion de profesionistas y cientificos
de la manera tradicional. Desde principio de la década de los 90’s, con vision y
audacia, incursiond en la experimentacion de nuevas tecnologias y recursos
computacionales para la ensefianza y la experimentacion cientifica, esfuerzos que
han resultado en la formacion de varias generaciones de profesionistas, docentes
y técnicos, capaces de crear y utilizar estas tecnologias. Por estos esfuerzos se le
reconoce como uno de los pioneros en la generacion de sistemas de software libre
para la docencia en nuestra Maxima Casa de Estudios. Bajo su direccion la
Facultad de Ciencias ha logrado consolidar una coleccion de 11 productos de
software que son valiosos como herramientas de apoyo a la docencia y a la
investigacion en los temas de: Sistemas Dinamicos y Ecuaciones Diferenciales,
Oscilaciones no Lineales, Redes Neuronales y Bayesianas, asi como
herramientas de visualizacion de informacion para la Cienciometria.

Los sistemas desarrollados estan disponibles en la pagina web del
Laboratorio de Dinamica no Lineal de la Facultad de Ciencias. Solamente de
mayo de 2007 a junio de 2014, el sitio de este laboratorio recibio 58,548 visitas
desde 115 paises y se han registrado mas de 2,700 descargas de los sistemas de
software. Durante este periodo 56 textos de apoyo a la docencia, incluyendo



manuales y textos de difusion o divulgacion cientifica, disponibles en este sitio han
sido objeto de 40,375 descargas. Su labor de divulgacion, ademas de la
publicacion de articulos, ha abarcado también la participacion en medios
periodisticos, programas de radio, television y la imparticion de conferencias de
difusion cientifica.

Siendo uno de los primeros mexicanos que realizd investigacion en Biologia
Matematica, ha sido activo promotor en la Facultad de Ciencias de esta tematica,
pero también de otros temas cientificos emergentes, como la Ciencia y Mineria de
Datos con Inteligencia Artificial, la Bioinformatica y el estudio de Sistemas
Dinamicos y Fendmenos no Lineales, tema primordial de su formacion y del
laboratorio que fundé en la Facultad de Ciencias.

Consecuentemente, con un enfoque transdisciplinar en su laboratorio se han
trabajado diversos temas: tecnologias de la informacion, nuevos paradigmas de la
Inteligencia Atrtificial, como las redes neuronales artificiales y su aplicacion a la
Cienciometria y la Fisica Nuclear, temas de Biologia Teodrica y Bioinformatica,
incluyendo la modelacion biofisica-matematica de las células nerviosas y mas
recientemente el analisis computacional de genomas, con miras al diagnostico de
enfermedades como la tuberculosis y el cancer de mama.

Por haber producido algoritmos eficientes para la alineacién 6ptima de secuencias
biolégicas en colaboracion con el médico David Lipman, Director y fundador del
National Center for Biotechnology Information, [SIAM Journal of Applied
Mathematics, Vol.48, No. 5, pp. 1073-1082, 1988], ha sido reconocido como uno
de los pioneros de la Bioinformatica [Early Bioinformatics: the birth of a discipline—
a personal view. CA Ouzounis, A Valencia - Bioinformatics, Vol. 19, No. 17,
Pp. 2176-2190, 2003].

Tiene contribuciones cientificas en varios campos de conocimiento: Sistemas
Dinamicos no Lineales, Inteligencia Artificial, Biologia Matematica, Bioinformatica,
Cienciometria y Ciencias de la Informacion. Estas han sido reconocidas
mundialmente con mas de 700 citas incluyendo 70 en libros especializados, 58
tesis doctorales, ademas de articulos de investigacion y patentes. Solamente en la
base de patentes de los Estados Unidos (US Patent and Trademark Office,
USPTO) el profesor Carrillo aparece citado en 120 patentes.

Ha sido miembro del Comité Editorial de la Revista Mexicana de Ingenieria
Biomédica y actualmente es miembro del Comité editorial de la revista cubana
Ciencia de la Informacion.

Es miembro fundador de 3 asociaciones cientificas nacionales: la Academia
Mexicana de Tecnologia, la Sociedad de Neurociencias y Neurobiologia de México
y la Academia Mexicana de Ciencias, Artes, Tecnologia y Humanidades.

Ademas de su obra cientifica, cuenta con 12 productos de ingenieria (sistemas de
software) registrados ante el Instituto Mexicano de Derechos de Autor y ha
impartido mas de 100 cursos a nivel de licenciatura y posgrado. Bajo su direccion
se han graduado 25 alumnos en las areas de Matematicas, Fisica, Actuaria,



Ciencias de la Informacion y Ciencias de la Computacion (17 de licenciatura, 5 de
maestria y 3 de doctorado).

Actualmente es miembro de la Comision Universitaria de Vinculacion Investigacion
Docencia de la UNAM.

En relacion a la experiencia con el tema del proyecto de investigacion, en el punto
B) se presenta una descripcion de esa experiencia.

En relacion a la experiencia con el uso del software que se usara, en el punto F)
se presenta una descripcion de esa experiencia.

En relacidén a la experiencia con el uso de equipos de supercomputo, contamos
con la experiencia de haber realizado proyectos en supercomputadoras anteriores
de la DGESCA. Varios de nuestros alumnos fueron becarios en el programa de
supercomputo.

H) Comprobante de adscripcion a una entidad o dependencia de la UNAM, o
bien con la que se tiene convenio para el uso de la supercomputadora.

Se entregara posteriormente en la coordinacion de supercémputo.



