Глубокое обучение для распознавания морфологий на примере структур в слоях амфифильных гомополимеров на наночастице
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Наночастицы с привитым полимерным слоем (polymer-grafted nanoparticles) выступают в роли «настраиваемых» наноматериалов, востребованных в задачах повышения нефтеотдачи, доставки лекарств и создания функциональных нанокомпозитов. При изменении селективности растворителя такие системы демонстрируют набор пространственных паттернов: от вытянутых нитевидных агрегатов до мембраноподобных ABBA-бислоёв, отклоняющихся от поверхности наночастицы [1]. Для нитевидных агрегатов разработана аналитическая теория, связывающая условия образования и сценарии трансформаций с параметрами системы (качество/селективность растворителя, плотность прививки, степень полимеризации) [2]. Однако для бислойных морфологий количественная параметризация состояний и переходов остаётся недостаточно разработанной, а классический перебор/оптимизация в многомерном пространстве параметров быстро становится вычислительно неэффективным. Это мотивирует формулировку задачи как задачи искусственного интеллекта: по данным моделирования автоматически распознавать морфологическое состояние и детектировать переходы, что необходимо для построения фазовых карт и последующего обратного дизайна структур на сфере [3].
В работе построен ML-пайплайн анализа МД-траекторий для сферической наночастицы радиуса R = 5, окружённой M = 50 амфифильными макромолекулами длины N = 12 (тип мономеров A-graft-B, где соединены в цепочку именно сольвофильные части «А», а сольвофобные части «B» выступают «отростками» от них); выполнено 70 независимых запусков. Каждая конфигурация кодируется в виде двумерной карты локальной плотности в сферических координатах в приповерхностном слое. Для сложных многокомпонентных конфигураций используется предварительная сегментация элементов и их выравнивание (в частности, с применением DBSCAN), после чего выполняется классификация морфологий сверточной нейронной сетью (CNN). Для бислойных состояний показано соответствие минимальным поверхностям (диск, катеноид, геликоид, поверхность Эннепера) и обнаружены конформные переходы между ними. В качестве непрерывной «координаты перехода» введён параметр t, задающий движение вдоль одномерного семейства минимальных поверхностей (катеноид–геликоид) [4]. Синтетически сгенерированные реализации минимальных поверхностей используются для обучения регрессионной модели, восстанавливающей t по мгновенным снимкам, отобранным CNN, что переводит задачу распознавания и отслеживания переходов в стандартную постановку задачи компьютерного зрения и representation learning, создаёт основу для автоматического выявления структурных переходов в траекториях и построения обобщённых фазовых диаграмм.
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