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Как известно, для воспроизведения практически всех физических свойств многочастичной системы требуется знать ее гамильтониан или часть гамильтониана, которая определяет характер межчастичного взаимодействия. Для простых модельных систем потенциал взаимодействия обычно является известным. К таким системам относятся инертные газы, где межчастичное взаимодействие воспроизводится потенциалом Леннард-Джонса, зарядовые системы с межчастичным взаимодействием кулоновского типа и т.д. Однако для подавляющего большинства реальных физических систем приходится решать задачу нахождения энергии взаимодействия частиц.
Существует большое разнообразие различных подходов для решения данной задачи. В большинстве этих подходов потенциал конструируется на основе известных экспериментальных данных по структуре системы. К таким методам относится реверсивное Монте-Карло моделирование и его модификации. Однако при использовании этих методов возникают сложности, связанные с усложнением расчетов в случае, если система характеризуется сложной, неупорядоченной структурой (как, например, в случае молекулярных жидкостей и аморфных твердых тел).
В настоящей работе предлагается оригинальный метод по восстановлению потенциалов межчастичного взаимодействия, который реализуется на основе эволюционных алгоритмов [1]. В качестве входной информации используются экспериментальные данные по дифракции нейтронов и рентгеновских лучей [2]. В частности, в рамках данного метода удается получить интересные результаты для конденсированных многочастичных систем, где межчастичное взаимодействие носит преимущественно сферически-симметричный характер. Также нами рассматривается задача о воссоздании потенциала взаимодействия молекул воды (жидкая фаза вблизи плавления) [3, 4].
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