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Более 100 лет назад были получены высокопористые структуры алюминия путем окисления 

жидкого сплава Hg(Al) во влажной среде [1]. Второй раз материал привлекает внимание ученых 

уже к концу 20го века [2] и в начале 21го [2]. В результате его изучения они приходят к выводу, 

что по физико-химическим свойствам структура близка к классическим аэрогелям, в связи с чем 

находит применение в качестве мембран [4], сенсоров [5] и защитных покрытий [6] в 

экспериментальных установках разных сфер применения. Перед авторами же данной работы 

стоит задача в построении модели роста одномерных высокопористых (т.н. нанофибрилл) 

оксигидроксидов алюминия, промежуточный результат которого и будет представлен. 

Компьютерное моделирование на основе методов квантовой молекулярной динамики 

проводится на кластере суперкомпьютера МИЭМ НИУ ВШЭ «cHARISMa». На первом этапе 

рассматривают ряд соединений Al-O-H при заранее заданной температуре на протяжении 

многого количества шагов. Полученные на выходе конфигурации атомов, силы и давления 

используются для создания межатомного потенциала на основе машинного обучения, который 

необходим в построении новой модели Al-O-H. Модель строится на теории функционала 

электронной плотности. Машинное обучение помогает компенсировать главное ограничение 

теории – в прошлом ее вычислительная сложность позволяла проводить преимущественно 

статические расчеты [7]. 
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