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The paper considers an approach to restoring the forces of interatomic interaction using a convolution-
al neural network in a model system of a two-dimensional gas of pointless structureless particles. The pre-
liminary results of network training are presented. 
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Введение 

Метод классической молекулярной динамики является одним из самых популярных методов со-

временной вычислительной физики [ссылки]. Идея метода заключается в том, чтобы описать времен-

ную эволюцию системы взаимодействующих атомов прямым интегрированием их уравнений движе-
ния. При достаточно большом размере модельной системы (обычно порядка десятков-сотен тысяч 

атомов) ее основные термодинамические характеристики в результате моделирования можно опреде-

лить с хорошей точностью. Центральным моментом, определяющим точность моделирования, явля-
ется верный расчет сил взаимодействия атомов в зависимости от их взаимного расположения. Хотя 

исторически для этого использовались простые аналитические выражения [1-3], в последнее время 

машинное обучение (ML) межатомных потенциалов [4-8] все чаще используются для параметриза-

ции межатомных взаимодействий. Один из самых популярных на данный момент подходов для 
решения этой задачи – графовые сверточные сети [9-10], что кажется вполне естественным представ-

лением для молекулярных систем, где атомы и связи представлены узлами и ребрами графа. Однако в 

этом случае дескрипторы атомов становятся довольно сложными сущностями. Для их построения 
нужно иметь информацию о том, какие атомы связаны с другими. И впоследствии при применении 

такой сети в моделировании при определении силы, действующей на конкретный атом, кроме коор-

динат соседних атомов в определенном радиусе вокруг выделенного, необходимо знать и информа-
цию о связях его с этими соседями, что требует дополнительной памяти для хранения этой информа-

ции и времени на ее поиск. Таким образом, по крайней мере для простых систем с 

немногочисленным количеством связей, актуальной является задача исследования возможности 

построения сверточной архитектуры, основанной только на информации о координатах и типах 
соседних атомов для вычисления сил взаимодействия между ними. 

1. Модель 

Для определения хотя бы принципиальной возможности восстановления сил взаимодействия 

только по координатам соседей упростим исследуемую модель насколько возможно. Будем рассмат-
ривать двумерный газ бесструктурных частиц одного типа, взаимодействующих с помощью какого-

то парного потенциала. В принципе для наших целей совершенно неважно какой это будет потенциал 

– мы выбирали потенциал Леннарда-Джонса и кулоновский потенциал, как наиболее простые модели 

для систем одинаковых частиц. 

В качестве входного дескриптора, определяющего взаимное расположение частиц, принята мат-

рица, строящаяся по следующему правилу – вокруг целевой частицы (той, для которой определяем 

силу) выбирается квадратная область, которая делится на небольшие квадратные ячейки по n штук 
вдоль каждой стороны. Искомая матрица представляет собой матрицу размером nxn, в каждой ячейке 

которой записано целое число – число попавших в соответствующую ячейку частиц. Схематично 

соответствие показано на рис. 1. 
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Рис. 1. Построение матрицы-дескриптора целевой частицы (красная частица в центре) 

Размер области и ячейки являются настраиваемыми параметрами задачи, зависящими от плотно-

сти исходной системы и других физических параметров. 

По сути рассматриваемый дескриптор представляет собой картинку в цветовом представлении 
оттенков серого, где каждая ячейка матрицы – это пиксель изображения. При таком подходе к вход-

ным данным разумным кажется использование сверточных сетей с архитектурой типа обычных 

классификаторов, подобных сети LeNet (пример на рис. 2). 

 

Рис. 2. Архитектура LeNet. 

Однако перед применением сетей-классификаторов нужно еще договориться каким образом ин-

терпретировать результаты, выдаваемые сетью. Сеть выдает целое число (класс, к которому принад-

лежит входное изображение), а по смыслу нам нужно вещественное число – сила, действующая на 

целевую частицу.   

Поступаем похожим образом, как при построении матрицы-дескриптора. Так как пространство 

координат частиц у нас теперь дискретно в силу дискретности входных данных, то возможные значе-

ния действующей на целевую частицу силы ограничено сверху значением, которое соответствует 
взаимодействию частиц в соседних ячейках матрицы-дескриптора. Считаем при этом расстоянием 

между ячейками расстояние между их центрами. Назовем это значение fmax. Разбиваем теперь диапа-

зон [-fmax, fmax] на необходимое число частей, соответствующих числу выходных классов сети, и будем 

вещественные значения приводить к номеру класса. 

2. Предварительные результаты 

В качестве рабочей программной среды для исследования выбран пакет Wolfram Mathematica 

[11], которая начиная с последних версий имеет развитый функционал построения и манипуляций с 

нейронными сетями различных архитектур. Выбор этой среды, а не Python с какими-либо высоко-
уровневыми библиотеками типа Keras (фактически стандартом де-факто сейчас в среде специали-

стов, занимающихся ML) обусловлен значительным опытом использования Wolfram Language у 

исследовательской группы. 
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Сразу оговоримся, что исследование находится в самой начальной его фазе. Поэтому будут при-

ведены весьма предварительные результаты. 

Обучающая и тестовая выборки формируется искусственно – случайным образом на выбранном 
участке координатной плоскости разбрасываются частицы. Затем для случайного числа случайных 

частиц из них (выбранных как целевые) рассчитываются проекции сил на оси координат со стороны 

частиц окружающих данную целевую и попадающих в квадрат выбранного размера. Для каждой 
целевой частицы строится также матрица-дескриптор. Таким образом кортеж (матрица-дескриптор, 

сила вдоль OX, сила вдоль OY) представляет собой один элемент выборки. Таких элементов форми-

руется нужное количество – обычно 50000, из которых 40000 принадлежит обучающей выборке, а 

10000 тестовой. 

На данный момент были проведены эксперименты только с сетью с архитектурой, изображенной 

на рис. 2 с тремя различными плотностями частиц. На тестовой выборке контролируем качество с 

помощью простейшей метрики – процентом угаданных классов. Причем считаем класс угаданным, 
если он угадан точно одновременно для обеих проекций силы (фактически мы обучаем две сети – для 

двух проекций силы). Лучший результат исследованных случаев 71%.  

Заключение 

В работе рассмотрен подход к восстановлению сил межатомного взамодействия с помощью кон-

волюционной нейронной сети в модельной системе двумерного газа точечных бесструктурных ча-
стиц. 

Отметим, что на данный момент точность сети невысока и ее повышение является приоритетом 

дальнейших исследований. Первым шагом на этом пути будет повышение объема входных данных 
сети – увеличение размера матрицы-дескриптора. На следующих этапах будет повышена глубина 

сети до размера архитектуры AlexNet. 
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