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С развитием методов машинного обучения за последние два десятка лет было сформулировано и решено множество совершенно новых задач в различных областях
физики, химии и биологии. Кроме того, данные методы позволили по-новому взглянуть на такие естественнонаучные задачи, которые до этого долгое время считались нерешаемыми. Одной из таких задач является разработка новых потенциалов межатомного/межмолекулярного взаимодействия [image: image2.png]u(r)



. Как известно, межчастичные потенциалы являются одной из важнейших величин в статистической физике. Зная энергию взаимодействия частиц, мы можем записать гамильтониан, найти уравнение состояния для исследуемой системы или воспользоваться методами численного моделирования. Далее, на основе результатов моделирования возможно получить исчерпывающую информацию о структуре вещества, рассчитать его транспортные свойства (коэффициент самодиффузии, вязкость и т. д.), выполнить исследование микроскопической коллективной динамики частиц.
К настоящему времени предложен целый ряд подходов для решения задачи построения потенциалов. Все эти методы можно разделить на две группы. Так, методы первой группы предполагают восстановление потенциала из наблюдаемых на эксперименте характеристик вещества [1]. В качестве таких характеристик как правило используют структурные данные: статический структурный фактор [image: image4.png]S(k)



, непосредственно измеряемый на экспериментах по неупругому рассеянию нейтронов или рентгеновских лучей, и функцию радиального распределения частиц [image: image6.png]g(r)



. Основополагающая идея второй группы методов — конструирование потенциалов на основе результатов квантово-механических расчетов [2].
Таким образом, задача разработки потенциала межчастичного взаимодействия представляет большой интерес для исследователей. Она также непосредственно связана с другой актуальной задачей поиска перспективных материалов. Нами предложены три оригинальных подхода для восстановления потенциалов межчастичного взаимодействия из экспериментальных структурных данных: два из них основаны на эволюционных алгоритмах [3], а третий предполагает использование нейронных сетей. Эффективность методов продемонстрирована на примере следующих систем: леннард-джонсовский флюид, вода в жидкой фазе вблизи кривой плавления, жидкие щелочные металлы. 
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