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В работе произведено моделирование металломатричного композита Al2Ni3 с 
армированием углеродными нанотрубками (УНТ). Интерес к таким материалам 
обусловлен, зачастую, уникальными свойствами композитов по сравнению с 
обычными металлами и сплавами. В данной работе моделирование произведено 
методом молекулярной динамики с последующими вычислениями на супер 
компьютере СПбПУ. Качественное описание взаимодействия обеспечено 
применением гибридной функции к межатомным потенциалам, полученным методом 
погруженного атома. Получены результаты для чистого интерметаллида Al2Ni3 и для 
Al2Ni3-УНТ с различным количеством трубок в единице объема металла. Основными 
параметрами, которые оценивались в работе являются: предел упругости, предел 
прочности, деформация разрушения и нагрузка разрушения. Все параметры изучались 
в широком диапазоне температур от 300 до 1500 К. Это позволило отследить в 
динамике роль температурного фактора на параметры композита. Деформация 
прикладывалось к направлению кристалла, соответствующего [100] в индексах 
Миллера. Ось нанотрубки также располагалась вдоль этого направления. Полученные 
результаты показали ухудшение механических свойств композита по сравнению с 
чистым сплавом Al2Ni3. «Нетипичная» ситуация обусловлена рядом факторов. В 
первую очередь это слоистая структура сплава вдоль этого направления. Внедрение 
нанотрубки привело к ослаблению связей между слоями разных типов атомов. 
Важную роль внесли и условия эксперимента в виде периодических граничных 
условий, накладываемых на модель. Данные результаты говорят о том, что вклад 
металлической матрицы и формирование дефектов в ней при внедрении нанотрубки в 
результирующие свойства композита являются решающими. 

Ключевые слова: металломатричный композит, УНТ, метод молекулярной динамики, 
механические свойства композита, углеродные наноструктуры. 

1. Введение  

Композиты в наше время пользуются огромным интересом в качестве конструкционных 
материалов в различных сферах промышленности и науки. Их свойства, в отличие от чистых 
материалов, бывают более сбалансированы и эффективны [1]. Отдельный интерес представляют 
металломатричные композиты на основе интерметаллидов и низкоразмерных углеродных 
наноструктур. Такие материалы позволяют снизить плотность и повысить функциональные 
свойства. В данной статье мы рассмотрим характеристики композита Al2Ni3-УНТ, его 
механические и структурные характеристики при одноосной деформации при различных 
температурах, ниже температуры плавления, и различной объемной доле нанотрубок. 
Металломатричные композиты являются активно развивающейся и перспективной отраслью 
благодаря своему набору свойств. Нанотрубки, а в частности углеродные нанотрубки, являются 
наиболее распространенным армирующим материалом, применяющимся для упрочнения. 
Сплавы на основе соединения Al2Ni3 нашли промышленное применение. Прежде всего они 
известны благодаря своим высокотемпературным свойствам (высокое сопротивление 
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ползучести, сохранение прочностных характеристик при повышенных температурах, хорошая 
стойкость к окислению) Сплавы на основе алюминида никеля применяют для изготовления 
литейных форм (в производстве стекла), штампов, валков для прокатки стальных заготовок, 
направляющих роликов при реализации процесса непрерывного литья, элементов муфельных 
печей и др. 

Интерес к соединениям с Al очевиден, поскольку алюминиевые сплавы широко 
используются в различных технических устройствах: от бытовых до космических. Так, 
например, твердость композита Al/УНТ значительно возрастает в зависимости от массовой доли 
УНТ в нем. В работе [2] определили процентное содержание УНТ для максимальной твердости 
материала – 1,5 %. Полученный показатель в три раза выше, чем твердость чистого алюминия. 
Такие результаты обусловлены, помимо прочих факторов, хорошей адгезией Al-УНТ. По 
результатам исследований [3] видно, что чем больше плотность УНТ в композите, тем выше его 
жесткость и ниже масса.  

Не менее важна такая характеристика как теплопроводность, она измеряется до и после 
испытаний на растяжение, позволяя выявить зависимость деформации от теплопроводности. 
Механизм разрушения при растяжении заключается в образовании трещин в металлической 
матрице и затем их последующее расширение до пустот. Этот вопрос разобран в работе [4]. 

Существует ряд проблем, связанных с получением композитов металл-углерод [1–5]. В 
частности трудности, связанные с контролем механических свойств, низкой адгезией металлов 
и нанотрубок, слабой дисперсностью УНТ в металлической матрице. Часть вопросов 
рассмотрена в нашей работе.  

Распределение УНТ не менее важно, чем объемная доля УНТ. Так например, качественное 
диспергирование УНТ в слоистом композите Cu/УНТ позволило ему достичь высокой 
прочности. Слоистая структура обеспечила пластичность композита [5]. Также наличие УНТ 
позволяет контролировать размер зерен металлической матрицы, позволяет увеличить 
стабильность, закрепляя границы зерен. 

Механические свойства никель-алюминиевого сплава рассмотрены нами при различных 
объемных долях нанотрубок (от 1,01 % до 5,06 %, радиус трубок равен 3,31 Å, количество 
варьируется от 1 до 4) при одноосном растяжении (вдоль оси трубок) методами молекулярной 
динамики. Моделирование деформации проводилось при различных температурах 
(300, 500, 700, 900, 1100 и 1500 К). В сравнении с чистым металлом прочность армированного 
композита снижается. При сравнении результатов видно, что прочность образцов уменьшается 
и при повышении температуры. Это связано со слоистой структурой композита и невысокой 
силой взаимодействия атомов Al-Ni, что не дает осевой прочности УНТ укрепить композит. 

Экспериментальные методы исследования часто требуют много времени и усилий, и они не 
раскрывают кинетику процессов на атомном уровне. С появлением суперкомпьютеров и 
высокопроизводительных численных методов изучение многих явлений перешло в виртуальный 
мир. Методы молекулярно динамического моделирования в настоящее время являются 
общепринятым дополнением к экспериментам. Численные методы широко используются в 
качестве вспомогательных инструментов для прогнозирования и оценки лабораторных 
измерений. 

В данной работе мы впервые рассчитали эти характеристики для данного материала. При 
этом следует сказать, что УНТ не всегда может быть эффективным армирующим материалом 
для металломатричных композитов при растяжении. Применение суперкомпьютерной техники 
позволило произвести достаточно число итераций для получения достоверного результата. 

2. Методы и средства 

Метод молекулярной динамики способен оперировать сотнями тысяч частиц, что удобно для 
понимания механизмов поведения материалов в наномасштабе и оценки механических свойств 
нанокомпозитов. 

Молекулярная динамика хорошо подходит для расчета взаимодействия металл-углерод на 
уровне частиц. Этой теме посвящено большое количество публикаций, в которых основное 
внимание уделяется компьютерному моделированию, например [6]. Благодаря атомному 
разрешению МД также используется для разработки и тестирования новых композитных 
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наноструктур с улучшенной межфазной адгезией и/или дисперсией нанонаполнителей. 
Например, авторы работы [7] с помощью МД протестировали новые конструкции матриц в 
композитах УНТ-Al и УНТ-Ni. Кроме того, в работе [8] метод МД был использован для 
углубленного изучения морфологии взаимодействия алюминия и графена. В работе [9] графен 
был использован в качестве нанонаполнителя для композитов на основе Cu с целью изучения 
влияния пористости на межфазную адгезию. Кроме того, в работе [10] провели МД-
моделирование для изучения влияния никелевого покрытия на механическое поведение 
одностенных УНТ и композитов со алюминиевой матрицей. В результате оказалось, что в 
композите УНТ-Al с никелевым покрытием модуль Юнга значительно выше, чем в чистом 
композите УНТ-Al, несмотря на то, что модуль Юнга для УНТ с никелевым покрытием 
значительно ниже, чем для УНТ без покрытия. Они отметили, что передача возрастающей 
нагрузки между УНТ и алюминиевой матрицей в композите через никелевое покрытие может 
быть достаточно эффективной. Результаты также показывают, что Ni-покрытие нанотрубок 
резко увеличивает их межфазное соединение с алюминиевой матрицей. В работе [11] с помощью 
метода МД-моделирования оценивается механическое поведение композитного материала УНТ-
Al при сжатии. 

Данное исследование будет полезно при разработке композитов Al2Ni3-УНТ, поскольку в 
нем представлена модель, способная прогнозировать жесткость.  

  
а) б) 

Рис. 1. Модели композита, армированного одной (а) и четырьмя (б) УНТ 

В основе модели лежит гранецентрированный кубический кристалл интерметаллида Al2Ni3 
постоянной решетки a = 2,87 Å. Линейные размеры составляют 58.3216 Å × 58.3216 Å × 
58.3216 Å. Оси X, Y и Z расположены вдоль кристаллографических направлений [100], [010], 
[001]. Периодические граничные условия накладывались на все трехмерные направления. Общее 
количество частиц варьировалось от 15984 до 16000 в зависимости от размера УНТ и их 
количества. Для изучения влияния температуры в монокристаллический металлический блок 
была интегрирована однослойная углеродная нанотрубка типа «зигзаг» вдоль оси Z (рис. 1а) с 
хиральными индексами (0,8), длиной L = 58,32 Å и диаметром D = 6,62, количество трубок 
изменялось от 1 до 4, цилиндрическое отверстие было ориентировано по оси Z и по всей высоте 
Al2Ni3, и все атомы металла внутри заданного цилиндрического пространства были удалены. 
Затем отверстие заполнялось УНТ, таким образом, обеспечивалось расстояние 3 Å между 
атомами C и Al2Ni3 вдоль границы раздела поликристалла. Эти параметры взаимной 
конфигурации показали минимум энергии. 

Рассматривалась система с одной, двумя или четырьмя УНТ. Это было сделано для оценки 
вклада массовой и объемной доли в механические свойства кристаллов. В модели нанокомпозита 
Al2Ni3-УНТ с разным количеством нанотрубок использовались УНТ одинакового диаметра и 
хиральности (0,16). В таблице 1 приведены объемные и массовые доли углеродных нанотрубок 
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для всех моделей, использованных в данном исследовании. Периодические граничные условия 
применялись во всех направлениях, чтобы получить объемные свойства без эффектов краевой 
поверхности композита Al2Ni3-УНТ. Основные структурные конструкции для моделирования 
были выполнены по программе Atomsk [12]. В качестве программного пакета для расчетов 
методом молекулярной динамики использовался «LAMMPS» [13]. Он обладает необходимым 
функционалом для данной работы и дальнейшего анализа деформации композитов. Ранее он 
показал себя как эффективный инструмент для анализа различных аспектов трансформации 
структуры кристаллических решеток в результате внешних воздействий, включая исследование 
дефектов динамических и топологических, устойчивости к нагреву кристаллов, армированных 
углеродными нанотрубками [14], анализ деформации. Для описания взаимодействия Al-Ni, Al-
УНТ, Ni-УНТ был выбран потенциал EAM (модель погруженного атома). На начальном этапе 
была проведена минимизация энергии модели с последующей релаксацией 1 нс при заданной 
температуре и нулевом давлении. Это помогло избавиться от напряжения и достичь более 
стабильного состояния кристаллической структуры. Для визуализации результатов расчетов и 
их графического представления, последующего анализа использовалась программа OVITO [15]. 
На рис. 2 приведен пример модели композита Al2Ni3-УНТ после первичной релаксации. 

 

  
а) б) 

Рис. 2. Модель композита Al2Ni3-УНТ до (а) и после (б) первичной релаксации 

Механические напряжения рассчитываются на основе уравнения (1): 

σ(r) =
1
Ω(
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,32

⊗ 𝑓,25
,
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где Ω – общий объем; mi – масса атома i; ui  – скорость i-го атома; rij – расстояние между 
векторами положения ri и rj атомов i и j, соответственно; fij – межатомная сила, действующая на 
атом i со стороны атома j [16]. Ω рассчитывается в равновесном состоянии, а общий объем 
композита Al2Ni3-УНТ рассчитывается как сумма объемов интерметаллида с отверстием и УНТ. 
Моделирование растяжения проводилось до тех пор, пока деформация ε не достигнет 
предельных значений (около 70 %). Расчеты проводились в рамках канонического ансамбля NVT 
в диапазоне температур 300–1500 K, с шагом по времени 0,5 фс. Также было проведено 
моделирование растяжения интерметаллида, армированного в другой плоскости, вдоль слоев Al, 
с теми же параметрами.  

Для проведения описанной методики расчета применялись ресурсы суперкомпьютерного 
центра «Политехнический». Расчет таких задач является достаточно трудоемким процессом в 
силу большого количества частиц в модели и необходимости моделирования процесса 
растяжения/сжатия с учетом реальных скоростей деформации материалов. Для реализации 
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поставленных задач по расчету кривых деформации использовалось 3 вычислительных узла 
гетерогенного вычислительного кластера «Торнадо», каждый по 56 ядер. Данные 
вычислительные ресурсы позволили рассчитать каждую кривую деформации за 10 часов, что 
является приемлемым при решении такого масштаба задач. 

3. Результаты и обсуждение 

Количество УНТ и их объемная доля в металломатричных композитах оказывают большое 
влияние на их механические свойства. Большинство исследований показывает, что УНТ 
оказывают упрочняющее действие на металломатричные композиты. Считается, что хороший 
армирующий эффект углеродных нанотрубок в металломатричных композитах связан с высокой 
несущей способностью УНТ, обусловленной их высокой прочностью. Но в данном исследовании 
УНТ наоборот, сделали материал более хрупким. Мы можем предположить, что это связано со 
слоистой структурой композита и меньшими силами взаимодействия Al-Ni по сравнению с Al-C 
и Ni-C. 

Объемная доля УНТ является одним из факторов, влияющих на механические свойства 
композитных материалов. На рис. 3 представлена зависимость напряжения от деформации 
композита Al2Ni3-УНТ для моделей с различными объемными долями УНТ при различных 
температурах, а также для чистого композита. Все эти кривые имеют линейный участок в начале, 
представляющий собой упругую область. Переход в пластическую область почти незаметен, но 
вывод о его существовании можно сделать из характера изменения наклона прямой, она плавно 
становится более «пологой». Отмечено, что наклоны кривых напряжение-деформация для 
моделей с различными объемными долями УНТ незначительно уменьшаются с ростом 
температуры. Это связано с тепловыми флуктуациями, которые увеличивают скорости атомов 
при высоких температурах и делают нанокомпозиты гораздо мягче [17]. При более высоких 
температурах, близких к температурам плавления, эти изменения практически исчезают.  
 

  
а) б) 

Рис. 3. Зависимости напряжения от деформации для моделей с 1 (а) и 2 (б) УНТ в качестве армирующих 
элементов при разных температурах 

Тенденция на всех графиках имеет общий характер. Оценка результатов моделирования 
происходила согласно ГОСТу 1497-84. 

Для наглядного понимания влияния температуры и объемной доли углеродных нанотрубок 
на механические свойства композита Al2Ni3-УНТ были измерены значения модуля Юнга, 
предела прочности, деформации разрушения и предела текучести для исследуемой модели 
композита при растяжении. Они представлены в таблице 1. Результаты измерения модуля Юнга, 
предела прочности, деформации разрушения и предела текучести композита Al2Ni3-УНТ при 
различных температурах представлены на рис. 4. Авторы работы [7] установили, что существует 
оптимальная объемная доля УНТ для композита. Если диаметр УНТ слишком мал, то большого 
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эффекта от армирования не будет. Если диаметр слишком велик, стабильность композитной 
системы снижается, и композит становится нестабильным при деформации. Наибольшее 
значение модуля Юнга при растяжении, равное 57,8 ГПа, измерено при 1 нанотрубке (с массовой 
долей 6,96 %) и температуре 300 К. От количества нанотрубок модуль Юнга не зависит 
напрямую исходя из графиков, но зависит от температуры. При ее увеличении модуль Юнга 
уменьшается. 

Таблица 1. Механические характеристики металломатричных композитов Al2Ni3-УНТ 

 

 
Рис. 4. Зависимость относительного удлинения от температуры,  

при которой происходит разрушение УНТ 

Кол-во  
трубок 

Т, К Предел 
упругости 

Предел  
прочности 

Деформация 
разрушения 

Нагрузка 
разрушения 

0 

300 41,5 120,5 0,165 117,9 
500 44,2 116,4 0,160 115,2 
700 40,4 112,7 0,158 111,3 
900 44,7 108,0 0,162 108,0 
1100 44,8 104,6 0,155 104,3 
1500 44,0 98,5 0,154 97,2 

1 

300 57,8 105,8 0,168 100,3 
500 52,9 103,3 0,167 99,7 
700 52,4 99,2 0,166 86,9 
900 48,2 96,0 0,165 85,4 
1100 45,6 93,1 0,164 83,1 
1500 37,6 87,7 0,160 76,6 

2 

300 54,5 102,3 0,177 97,4 
500 47,8 99,7 0,169 95,3 
700 47,1 9,67 0,167 94,1 
900 41,5 9,38 0,170 89,5 
1100 37,1 90,5 0,174 86,2 
1500 35,7 84,4 0,171 78,6 

4 

300 40,3 88,4 0,178 83,1 
500 36,1 86,8 0,179 71,5 
700 39,4 84,5 0,171 77,1 
900 34,5 81,8 0,173 72,8 
1100 32,2 80,3 0,172 70,4 
1500 28,1 72,0 0,174 60,8 
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а) б) в) 

Рис. 5. Визуализация разрушения композита, содержащего 1 (а), 2 (б) и 4 (в) УНТ 

Разрушение композита, армированного вдоль рассматриваемого направления, 
сопровождается формирование дислокационных петель. При этом само разрушение 
металлической матрицы происходит путем ее расслоения на стыке слоев Al и Ni. 

4. Выводы 

Таким образом, в данной работе методом молекулярной динамики исследованы 
механические свойства композита Al2Ni3, армированного углеродными нанотрубками, при 
одноосном растяжении. Результаты показывают, что добавление углеродных нанотрубок 
незначительно влияют на модуль Юнга, изменяя его приблизительно на 11 % и уменьшает 
прочностные характеристики материала на величину порядка 40 %. Можно предположить, что 
это связано со структурой композита. Слои Al и Ni связаны друг с другом меньшей силой, чем 
атомы Al или Ni с УНТ, из-за этого происходит расслоение и образование дефектов, данное 
явление можно увидеть на рисунках выше. Предел текучести и деформация текучести композита 
Al2Ni3-УНТ также не увеличиваются по сравнению с чистым композитом. Плотность нанотрубок 
играет важную роль, поскольку более высокая плотность УНТ приводит к еще большему 
снижению прочности. Температура при растяжении оказывает влияние на относительное 
удлинение и может вызвать разрыв УНТ, что приводит к уменьшению относительного 
удлинения почти на 12 %. 

В целом, результаты данного исследования позволяют получить ценные сведения о 
механических свойствах композиционных материалов, армированных углеродными 
нанотрубками, что может помочь в разработке новых высокоэффективных материалов для 
различных областей применения. Значимость исследования заключается в возможности 
оптимизации свойств материала путем подбора соответствующей плотности и объемной доли 
углеродных нанотрубок, ориентации армирования, а также контроля температуры при 
растяжении, что приведет к созданию новых композитных материалов с заданными 
механическими свойствами. 
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Особенности выбора параметров для нейронной сети  
Бехлера—Парринелло на примере кристалла лития 

А.Г. Потапов, А.В. Романов 
Воронежский государственный университет 

С момента публикации в 2011 году статьи Й. Бехлера о симметричных атомно-
центрированных функциях для нейронных сетей было предпринято несколько 
успешных попыток разработать на их основе программы для поиска машинно-
обучаемых межатомных потенциалов. Тем не менее, несмотря на очевидный про-
гресс в этой области, все еще существует проблема выбора параметров к функциям 
Бехлера—Парринелло для описания конкретных систем. В статье обсуждаются осо-
бенности подбора этих параметров на примере кристалла лития. Для тренировки 
нейросети был выполнен отжиг квантовой молекулярной динамикой с последующим 
обучением на полученных результатах. 

Ключевые слова: нейросеть, межатомный потенциал, молекулярная динамика, функ-
ции Бехлера-Парринелло. 

1. Введение 

Являясь мощным инструментом теоретической химии, метод классической молекулярной 
динамики, тем не менее, имеет существенный недостаток. Для его использования необходимо 
знать межатомный потенциал, конструирование которого представляет известную сложность и 
требует больших временных затрат. С другой стороны, квантовая молекулярная динамика [1, 2] 
не имеет таких трудностей, однако необходимость больших вычислительных ресурсов делает 
этот метод малоприменимым для исследования больших структур. 

Долгое время связующим звеном между этими двумя методиками было построение меж-
атомных потенциалов по результатам квантово-химической модели. Однако с развитием аппа-
ратных средств и программного обеспечения для нейронных сетей [3, 4] стало возможным «пе-
рекинуть мост» от квантовой молекулярной динамики к классической без значительных слож-
ностей. 

Важной вехой во внедрении нейронных сетей в молекулярную динамику стоит считать 
разработку специальных функций, описывающих ближнее окружение конкретного атома, 
например, полиномов Чебышева [5, 6] или функций Бехлера—Парринелло [7, 8]. Они позволи-
ли перейти от декартовой системы координат к описанию системы, допускающей трансляци-
онную симметрию и, как следствие, неограниченное масштабирование. В последние несколько 
лет появился ряд программных пакетов, позволяющих обучать нейронные сети по результатам 
квантово-химической молекулярной динамики с использованием как центральных процессо-
ров, так и связки процессора с графическими сопроцессорами. Одним из таких пакетов являет-
ся нейронная сеть Fortnet [9]. 

Тем не менее, неразрешенными остаются сложности с подбором входных параметров для 
обучения нейронной сети. Выяснилось, что ожидаемый результат может быть получен за при-
емлемое время при наличии качественных исходных данных, однако эффективность обучения 
нейросети напрямую зависит от количества нейронов в скрытых слоях, вида и числа симмет-
ричных функций, их собственных параметров, а также от радиуса отсечки, сужающего диапа-
зон рассматриваемых атомов в окружении. Недостаточное число нейронов приводит к невоз-
можности точной аппроксимации даже при точно подобранных функциях, в то время как ши-
рина и сдвиг центра гауссиан, угловое разрешение и другие дополнительные параметры, влия-
ющие на эффективность их использования, также нуждаются в вычислении. Следует отметить, 
что в современных пакетных реализациях нейронных сетей, как правило, предложены соб-
ственные способы их расчета, однако полученные формулы на данный момент выводятся эм-
пирическим путем. 
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2. Теоретическая часть 

Перед тем, как использовать функции Бехлера—Парринелло на реальных задачах, необхо-
димо ознакомиться с их формулами и базовыми свойствами. Их проверка на простых тестовых 
примерах [10] показала наличие важных особенностей, связанных, в том числе, с порядком по-
лучаемой величины, которые нужно будет учитывать при дальнейшей работе. 

2.1 Функции Бехлера—Парринелло 

Ниже в (2)–(6) приведено математическое описание каждой из симметричных функций. 
Формула (1) содержит функцию отсечки, использующуюся для определения атомов, входящих 
в атомное окружение заданного атома. 

 

(1) 

 (2) 

 (3) 

 (4) 

 (5) 

 (6) 

 
Здесь η – ширина гауссиан, регулирующая эффективное радиальное расширение функций 

симметрии; Rs – сдвиг центра гауссиан на определенный радиус; κ – параметр, определяющий 
период функции косинуса; θ – угол между всеми комбинациями из трех атомов, содержащих 
заданный атом; λ – параметр, отвечающий за ориентацию графика G(θ); ζ – параметр, регули-
рующий угловое разрешение, то есть плавность изменения значения функции G. 

Функции G1, G2, G3 относятся к группе радиальных и учитывают только взаимные меж-
атомные расстояния. Функции G4, G5 являются угловыми и учитывают более сложные измене-
ния атомных конфигураций. Поскольку функции внутри одной группы обладают довольно 
схожими свойствами, в сети Fortnet по умолчанию используются только две из них, относя-
щихся к разным категориям: G2 и G5. 

2.2 Необходимость нормализации 

Для предварительного анализа свойств симметричных функций было осуществлено моде-
лирование химической системы, состоящей из 4 атомов меди, расположенных в ГЦК-решетке, 
методом молекулярной динамики. Атомы были нагреты до 733 К. Предполагалось, что относи-
тельно высокое число степеней свободы в движущейся системе позволит наглядно продемон-
стрировать влияние не только радиальных, но и угловых функций на возможность аппроксима-
ции ее энергии, график изменения которой с течением времени представлен на рис. 1. 
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Рис. 1. Колебания энергии в ходе эксперимента с Cu4

 

Для тестирования зависимости энергии от функций Бехлера—Парринелло были рассчита-
ны все возможные их линейные комбинации с единичными параметрами. Поскольку в данной 
системе невозможно выделить единственный неподвижный атом, относительно которого было 
бы удобнее всего рассматривать изменение всей конфигурации, было решено использовать 
сумму значений функций для каждого из 4 атомов. Некоторые из полученных графиков зави-
симости энергии системы от симметричных функций E(G) представлены на рис. 2. 

 
Рис. 2. Графики E(G) для некоторых возможных линейных комбинаций G1–G5 

На рисунке видно, что некоторые из полученных графиков почти полностью совпадают, из 
чего был сделан вывод о наличии внутри симметричных функций определенной иерархии по-
рядка: модули значений некоторых из них существенно превышают модули значений других 
(|G1| > |G3| > |G2| >> |G5| > |G4|), что приводит к несбалансированному их влиянию на конечный 
результат. Следовательно, необходимо использовать нормализацию при дальнейшей работе для 
компенсации данного эффекта. 

Кроме того, наименьший разброс демонстрируют G3-подобные графики, что может быть 
связано с наличием в ее структуре формулы косинуса, хорошо описывающей затухающие пе-
риодические колебания энергии. 
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3. Практическая часть 

В ходе исследования было проведено моделирование кристалла лития с ячейкой на 27 ато-
мов в рамках квантовой молекулярной динамики. С помощью калькулятора ASE[11] / 
GPAW [12–13] были рассчитаны траектории движения атомов моделируемых систем, а также 
получены их потенциальная и полная энергии в каждый момент времени. На основании полу-
ченных данных было проведено обучение нейросети Fortnet с различными гиперпараметрами, в 
числе которых количество радиальных и угловых симметричных функций, число нейронов в 
скрытых слоях и радиус отсечки. Кроме того, были сопоставлены полученные значения G и 
полная энергия E(G). 

3.1 Величина датасета 

В первом эксперименте было взято 27 атомов лития, был выполнен молекулярно-
динамический отжиг с использованием динамики Langevin. В качестве начального распределе-
ния атомов по скоростям было выбрано распределение Максвелла-Больцмана при температуре 
в 300 К. Сходимость по температуре достигнута спустя 35000 шагов. 

Полный объем полученных данных оказался не слишком удобным для первоначального 
тестирования влияния входных параметров модели Fortnet по причине высокой ресурсоемко-
сти, в связи с чем были взяты лишь 372 точки расчета с шагом в 64 точки (для охвата значи-
тельной доли области анализа). Было использовано два скрытых слоя BPNN с 2 нейронами в 
каждом из них, 10 радиальных и 10 угловых симметричных функций. Радиус отсечки составил 
20 Å (достаточно, чтобы захватить все 27 атомов). Обучение происходило в течение 5000 ите-
раций. Сравнение исходной (DFT) и предсказанной (NN) энергий представлено на рис. 3. 

 
Рис. 3. Результаты работы сети Fortnet для 372 точек и 20 симметричных функций 

Как видно, точность предсказания полученной модели крайне низка, она описывает лишь 
общую тенденцию изменения энергии и демонстрирует слишком большой процент выбросов. 
На рис. 4 представлен график изменения энергии в зависимости от суммы полученных значе-
ний функций Бехлера—Парринелло. Видно, что одним и тем же значениям G соответствует 
слишком широкий спектр значений E, что может свидетельствовать о том, что данный набор 
входных параметров не подходит для описания заданной системы. 
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Рис. 4. График E(G) для 372 точек и 20 симметричных функций 

На втором этапе тестирования было взято большее количество шагов для предыдущего 
расчета, были внесены изменения в способ формирования входных данных: вместо охвата все-
го временного отрезка были взяты лишь первые 2000 значений подряд, что позволило работать 
с данными, скорость изменения которых приближена к реальной. Было существенно увеличено 
число нейронов в скрытых слоях: по 27 в каждом из двух слоев BPNN. Кроме того, результаты 
предыдущего эксперимента дали основание полагать, что число симметричных функций также 
нуждается в увеличении, поэтому для новой модели было взято 25 радиальных и 25 угловых 
функций. Для обучения оказалось достаточно 4283 итерации, после чего средняя ошибка MSE 
составила порядка 5,95·10-6, что меньше целевого значения. Время обучения на 12 ядрах про-
цессора Intel(R) Xeon(R) CPU E5-2680 v3 @ 2.50GHz составило 12,2 минут. Итоговый график 
сравнения исходной и предсказанной энергий можно видеть на рис. 5. 

 
Рис. 5. Результаты работы сети Fortnet для 2000 точек и 50 симметричных функций 

На графике видно, что первая точка сильно выделяется из общего диапазона. Она связана с 
начальным приближением и не имеет значения для последующих расчетов. Кроме того, особое 
внимание стоит уделить графику E(G), изображенному на рис. 6. Видно, что для одного и того 
же значения суммы значений всех 50 функций Бехлера—Парринелло относительно нулевого 
атома степень изменчивости энергии заметно меньше, чем на рис. 4. Тем не менее, она все еще 
гораздо больше, чем можно наблюдать на рис. 5, что было бы невозможно при использовании 
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сетью Fortnet линейной комбинации значений G для аппроксимации энергии. Следовательно, 
полученные 50 значений следует рассматривать как отдельные переменные, которые нельзя 
информативно изобразить на двумерном графике. 

 
Рис. 6. График E(G) для 2000 точек и 50 симметричных функций 

3.2 Влияние радиуса отсечки 

Изменение задаваемого радиуса отсечки при сохранении величины датасета, числа нейро-
нов в скрытых слоях и самих симметричных функций способно оказать видимое влияние на 
результат. С одной стороны, его уменьшение способно упростить формат входных данных и 
ускорить обучение (450 сек. для Rc = 8 Å против 715 сек. для Rc = 20 Å для 12 нейронов в каж-
дом из 2 скрытых слоев). Однако при детальном рассмотрении можно заметить появление 
лишних всплесков на графике предсказанной энергии, что свидетельствует о недостаточной 
точности обучения (ср. рис. 5 и рис. 7). 

 
Рис. 7. Результаты работы сети Fortnet для 27 и 27 нейронов, 50 функций, Rc = 8 Å 

3.3 Вид симметричных функций 

Ручное задание разнообразных сочетаний используемых симметричных функций при их 
общем неизменном числе, равном 24, и радиусе отсечки Rc = 8 Å позволило сделать некоторые 
выводы касательно их собственной эффективности. Были рассмотрены комбинации 12G1+12G4, 
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12G1+12G5, 12G2+12G4, 12G2+12G5, 6G1+6G2+12G4, 6G1+6G2+12G5, 12G1+6G4+6G5, 
12G2+6G4+6G5, 6G1+6G2+ 6G4+6G5. Наименее удачной стала комбинация 12G1+12G4 (см. 
рис. 8). Наиболее эффективной — комбинация 12G2+6G4+6G5 (см. рис. 9). 

 
Рис. 8. Результаты работы сети Fortnet для 12G1+12G4, Rc = 8 Å 

 
Рис. 9. Результаты работы сети Fortnet для 12G2+6G4+6G5, Rc = 8 Å 

3.4 Число симметричных функций 

Помимо описанных ранее моделей были опробованы другие варианты изменения гиперпа-
раметров с целью выявления наиболее эффективных сочетаний. В частности, уменьшение чис-
ла симметричных функций с 50 до 12 привело, с одной стороны, к значительному замедлению 
обучения (потребовалось 16507 итераций и 32,9 минут), но, с другой стороны, несколько сни-
зило процент шумовых осцилляций, что могло положительно сказаться на обобщающей спо-
собности модели. Результирующий график можно наблюдать на рис. 10. 
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Рис. 10. Результаты работы сети Fortnet для 2000 точек и 12 симметричных функций 

Кроме того, попытка уменьшить число нейронов до 13 в каждом из двух скрытых слоев 
привела к чуть менее точным результатам (MSE = 1,43·10-5) при практически неизменной ско-
рости обучения (около 11 минут). 

4. Заключение 

На основе датасета для кристалла лития, полученного методом квантовой молекулярной 
динамики, показано, что с помощью нейронной сети возможно аппроксимировать значение 
полной энергии системы в каждый момент времени, основываясь только на данных о взаимных 
межатомных расстояниях и валентных углах. Переводя декартовы координаты атомов в базис-
ный набор симметричных функций Бехлера—Парринелло, программа учитывает трансляцион-
ную и вращательную симметрию получающихся атомных конфигураций, что делает возмож-
ным использование результатов обучения нейросетевой модели в классической молекулярной 
динамике. 

Тем не менее, существует набор параметров, оказывающих непосредственное влияние на 
степень совпадения исходной и предсказанной энергий. В частности, большое значение имеет 
выбор качественных и достаточно полных исходных данных. Чем более детальным и плавно 
меняющимся является массив расстояний, углов и энергий, тем более корректными получаются 
результирующие графики. 

Еще одним важным фактором является число нейронов в скрытых слоях нейронной сети. 
Близкое к числу атомов число нейронов в проведенных экспериментах являлось минимально 
необходимым, поскольку с его уменьшением точность обучения начинала неизменно падать, а 
время обучения – расти. 

Наконец, количество выбираемых радиальных и угловых симметричных функций напря-
мую зависит от самой рассматриваемой системы. Чем больше это число, тем более многомер-
ным становится признаковое пространство, подаваемое на вход нейронной сети, задача которой 
заключается в установлении функциональной зависимости между ним и одномерным целевым 
вектором энергий. По этой причине становится крайне затруднительно (а при большом числе 
функций невозможно) оценить возможность нахождения такой связи, исходя из графического 
отображения зависимости E(G). Увеличивается число параметров нейронной сети, а вместе с 
ним и вероятность переобучения. 

В то же время работа с относительно небольшим числом симметричных функций может 
быть более эффективной в плане перспективного применения нейросети для оценки новых 
данных, но занимать больше времени, поскольку гибкость процесса обучения, связанная с 
быстрой и масштабной коррекцией весовых коэффициентов модели, снижается. Так или иначе, 
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получаемые модели способны выдать корректные результаты для самых разных входных пара-
метров, причем лучше всего показало себя сочетание функций G2+G4+G5. 

В дальнейшем планируется расширить набор исследуемых систем, чтобы выявить новые 
закономерности в использовании различных параметров нейронной сети и функций Бехлер—
Парринелло. 
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