Симметрийная классификация бислойных структур 
амфифильных гомополимеров, привитых к сферической наночастице.
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[bookmark: _GoBack]Использование сферических наночастиц с привитыми к поверхности полимерными цепями является эффективным подходом для получения функциональных материалов с заданными свойствами. Поскольку морфология поверхности наночастицы может быть настроена с помощью вариации широкого ряда параметров, таких как плотность и расположение точек пришивки, степень полимеризации и архитектура привитых макромолекул, а также качество растворителя и температура, они оказываются востребованными во многих областях науки и промышленности [1, 2].
Особый интерес представляют привитые к сферической наночастицы амфифильные гомополимеры, поведение которых может исследоваться в рамках молекулярной динамики. В огрубленном моделировании амфифильные мономерные единицы представлены “гантелями” A–graft–B, состоящими из двух бусин одинокого диаметра, при этом бусины А образуют основную цепь, а бусины B представляют собой свободно вращающиеся боковые подвески. Для таких систем было показано, что в случае, когда растворитель является хорошим для основной цепи и плохим для пендантных групп, макромолекулы собираются в мембраноподобные бислои, которые могут быть аппроксимированы полными вложенными минимальными поверхностями [3]. Важно отметить, что данный тип упорядочения полимерных структур выявлен впервые и позволяет классифицировать структуры по симметрии, подобно классификации кристаллов по федоровским группам.
В данной работе проведены компьютерные симуляции представленных систем с количеством цепей в интервале от 30 до 90 и длинами цепей в интервале от 12 до 36. 
На основе полученных результатов была обучена сверточная нейронная сеть, которая успешно применялась для классификации конфигураций. Также были построены диаграммы состояний и тепловые карты, отражающие количество структур при различных параметрах, что позволило более глубоко понять вариативность системы и выделить основные закономерности в её поведении.
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