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Контроль над структурой и термодинамическими свойствами сополимеров, обладающих способностью к самосборке, представляет собой фундаментальную задачу, определяющую перспективы их использования в различных сферах. Так, например, в растворах сополимеров важно находить области существования везикул – контейнеров, способных захватывать и выпускать растворитель из полости, широко используемых в биомедицине и нефтехимической промышленности. В расплавах же интересны биконтинуальные структуры, находящих свое применение в качестве высокопроводящих композитов. Большое количество параметров, включая архитектуру полимера и внешние условия системы, существенно осложняют всестороннее исследование областей стабильности желаемых морфологий. Процесс поиска становится чрезвычайно затратным по ресурсам даже при применении современных методов компьютерного моделирования.
В рамках настоящего исследования предложена универсальная схема целенаправленного поиска параметров, способствующих формированию заданных самоорганизующихся структур. Численное моделирование выполнялось посредством мезоскопического метода диссипативной динамики частиц [1], алгоритм поиска построен на комбинации методов байесовской оптимизации (БО) и топологического анализа данных (ТАД). Для байесовской оптимизации в качестве целевого функционала используется вероятностная классификационная модель, на основе построения персистентных диаграмм, позволяющих выявлять ключевые гомологические признаки структур (полости и кольца) [2]. Дополнительно метод построения персистентных диаграмм с применением байесовской оптимизации позволяет точно определять диапазон параметров, при которых реализуется искомая морфология [3]. 
Разработанная методология успешно апробирована для целенаправленного поиска везикул в растворах диблок‑сополимеров и биконтинуальных структур в расплавах диблок-сополимеров в пространстве структурных и энергетических параметров. Применение этих методов позволило ускорить поиск структур в многопараметрическом пространстве параметров, эффективно классифицировать получаемые агрегаты в системе, отличая ключевые особенности искомых морфологии.
Работа выполнена при поддержке гранта РНФ № 25-73-00407. Моделирование проводилось на оборудовании Центра коллективного пользования сверхвысокопроизводительными вычислительными ресурсами МГУ имени М.В. Ломоносова.
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