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Скорость охлаждения γ, используемая при моделировании процессов охлаждения системы классическими методами молекулярной динамики, обычно составляет ~1012 К/с. Однако, максимальные экспериментально измеренные скорости охлаждения γ не превышают значений ~108 К/с. Таким образом, классические методы оказываются неэффективными при моделировании системы в условиях эксперимента. Целью данной работы является разработка методики, позволяющей предсказать характеристики системы в будущие моменты времени на основе результатов относительно небольшого числа итераций моделирования процесса охлаждения при условиях, близких к реальным.
Рассматривается система из N = 1372 частиц, взаимодействие между которыми описывается потенциалом Леннард-Джонса [1]:
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где 𝑟𝑖𝑗 – расстояние между частицами i и j. Температура системы меняется в диапазоне от 1.3ε/kB до 10–4ε/kB. Плотность системы ρ ≈ 0.75σ–3 поддерживается постоянной. Интегрирование уравнений движения осуществляется с помощью скоростного алгоритма Верле [2] с временным шагом Δt = 0.005τ=0.005σ(m/ε)1/2, где m – масса частицы. Скорость охлаждения γ принимает значение 4∙10–4 ε/kBτ ~1010 К/с.

Для некоторых температур из указанного диапазона вычислялась функция радиального распределения частиц [3]: 
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Полученные результаты использовались в качестве тренировочных данных при обучении различных регрессионных моделей.

Обученная модель позволяет получить функцию радиального распределения частиц для заданной температуры, не прибегая к моделированию классическими методами молекулярной динамики. 
Работа была поддержана грантом Фонда развития теоретической физики и математики «БАЗИС» (проект № 20-1-2-38).
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