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В последние десятилетия уникальные свойства металлических наночастиц, такие как их высокая каталитическая активность [1], антисептические и терапевтические свойства [2], оптические свойства [3, 4], а также иные применения в биологии и медицине [5, 6], привлекают внимание исследователей всего мира. На сегодняшний день существует множество экспериментальных методов диагностики структурных характеристик таких материалов, основанных на взаимодействии различных видов излучения с веществом. Полноценный структурный анализ, как правило, включает в себя применение нескольких методов экспериментальной диагностики с последующей расшифровкой данных, основанной на имеющихся теоретических представлениях о процессах взаимодействия зондирующего излучения с веществом. Такой подход, как правило, представляет собой оптимизационную задачу, в рамках которой наборы экспериментальных данных подгоняются теоретическими функциями, рассчитываемыми из первых принципов.
Альтернативой данному подходу является подход, основанный на построении систем машинного обучения [7]. Принципиальным отличием подобных систем от классических является то, что в систему не закладываются явно знания о методиках расшифровки данных, однако она способна обучаться извлекать одни данные из других. В настоящей работе мы проводим анализ методом «обучения с учителем» с использованием многослойной и сверточной нейронных сетей для определения структурных характеристик небольших (D < 40 нм) металлических наночастиц на основании XANES спектров [8]. К таким структурным характеристикам в первую очередь относятся координационные числа первых четырех координационных сфер. Как известно, для обучения требуется большая выборка данных, получить экспериментально которую, как правило, не представляется возможным. В работе проблема больших данных решена путем моделирования набора разнообразных кластеров с помощью Python-библиотеки ASE и теоретического расчета спектров XANES. 
Дальнейшее развитие работы предполагается в направлении исследования структурных характеристик биметаллических наночастиц, тестировании модели на экспериментальных данных, а также построении системы автоматической оценки параметров структуры наноматериала с применением комбинации различных экспериментальных данных.
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