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Предложен метод оптимизации гиперпараметров разработанного нами алгоритма машинного обучения для экст-
раполяции результатов вариационных расчетов в квантовой механике. Метод позволяет достаточно быстро полу-
чить оптимальные значения гиперпараметров для обучения искусственных нейронных сетей. Показано, что откло-
нение значений некоторых гиперпараметров от оптимальных приводит к ухудшению предсказаний результатов
экстраполяции.
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Введение
Существенный прогресс в экспериментальных исследованиях последних лет стал причиной

растущей потребности в создании новых методов описания атомных ядер. Особое место среди них
занимают подходы ab initio, которые не используют никаких предположений и упрощений, осно-
ванных на тех или иных модельных представлениях. Модель оболочек без инертного кора
(МОБИК) [1] представляется на данный момент одним из наиболее последовательных и перспек-
тивных среди ab initio подходов. В этом подходе, в отличие от стандартной модели оболочек, рас-
сматриваются все возможные возбуждения нуклонов, удовлетворяющие принципу Паули.

Результаты расчетов в МОБИК для заданного реалистического потенциала зависят от макси-
мального числа осцилляторных квантов возбуждения Nmax  и величины осцилляторной энергии ћΩ.

При увеличении Nmax число базисных функций растет экспоненциально, что приводит к воз-
можности проведения расчетов ядер с массовым числом A ≲ 20 только для Nmax ≲ 20 даже на су-
перкомпьютерах. В связи с этим важной и актуальной задачей является развитие методов экстра-
поляции результатов МОБИК на случай бесконечного базиса. Наряду с относительно простыми
методами экстраполяции, такими как Extrapolation B [2], большое развитие получают методы экс-
траполяции, основанные на алгоритмах машинного обучения.

Машинное обучение применяется в ядерной физике. Так, искусственные нейронные сети
(ИНС) используются для описания масс [3] и зарядовых радиусов [4] ядер, определения энергий
отделения протонов [5], идентификации прицельных параметров в столкновении тяжелых ионов
[6−8], оценки периодов полураспада бета-радиоактивных ядер [9]. Также ИНС применяются в фи-
зике высоких энергий.

Применение методов машинного обучения для экстраполяции расчетов МОБИК, проведен-
ных с модельным потенциалом Daejeon16 [10] для ядра 6Li было реализовано в работе [11]. Одна-
ко предсказанные диапазоны лежат на 0.2 МэВ ниже теоретического значения, полученного с по-
мощью Extrapolation B, и на 0.1 МэВ ниже экспериментального.

В настоящей работе мы развиваем метод, предложенный в [11]. Особое внимание уделяется
разработке такого алгоритма, который способен работать с малым количеством входных данных,
что характерно для результатов МОБИК, но при этом обеспечивать достаточно хорошие результа-
ты экстраполяций. Алгоритм метода апробируется на простой модельной задаче, вариационные
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