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МОДЕЛИРОВАНИЕ КРИТИЧЕСКИХ СВОЙСТВ НОВЫХ МАТЕРИАЛОВ МЕТОДАМИ 

МАШИННОГО ОБУЧЕНИЯ 

А.Е. Голота, П.В. Прудников 

Омский государственный университет им. Ф.М. Достоевского, Омск, Россия 

MODELING OF CRITICAL PROPERTIES OF NEW MATERIALS BY MACHINE LEARNING 

METHODS 

A.E. Golota, P.V. Prudnikov 

Dostoevsky Omsk State University, Omsk, Russia 

 

Аннотация. Представлены результаты расчетов критической температуры 

анизотропной модели Гейзенберга, с типом анизотропии “лёгкая ось”, при помощи 

предсказаний нейронной сети для задач классификации, основанной на определении 

состояния системы по её корреляционному поведению. Модель свёрточной нейронной 

сети была сформирована на основе готовых решений комплексной платформы 

машинного обучения “Tensorflow”.  

Abstract. The results of calculations of the critical temperature of the anisotropic 

Heisenberg model, with the “light axis” type of anisotropy, using neural network predictions 

for classification problems, based on determining the state of the system by its correlation 

behavior are presented. The convolutional neural network model was formed on the basis of 

ready-made solutions of the “Tensorflow” integrated machine learning platform. 

Ключевые слова: Машинное обучение, нейронные сети, моделирование системы, 

модель Гейзенберга, анизотропия, Tensorflow. 

Keywords: Machine learning, neural networks, system modeling, Heisenberg model, 

anisotropy, Tensorflow. 

 

Благодаря возможности анализировать большие массивы информации и 

находить в них закономерности, которые не могут быть определены традиционными 

методами, нейронные сети являются необходимым инструментом для решения 

значительного количества практических задач. Нейронные сети активно используется 

как для изучения рентгеновских снимков в медицине, так и для изучения систем в 

области критических температур в физике [1].  
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. 

Рис. 1. Зависимость функции ошибки нейронной сети, от количества  

пройденных эпох обучения. 

Целью данной работы является расчет точки фазового перехода трёхмерной 

модели Гейзенберга с типом анизотропии “легкая ось”, при помощи предсказаний  

модели нейронной сети. При моделировании системы тренировочные и проверочные 

данные делились на два типа, до фазового перехода, и после фазового перехода. Как 

температура разделения была использована температура фазового перехода равная 

1.645 J1. Рассмотренная модель нейронной сети обучалась с учителем на наборе данных, 

сформированных методом Монте-Карло и состояла из 3D свёрточных и обобщающих 

слоёв. На Рис. 1 продемонстрировано увеличение точности предсказаний нейронной 

сети при увеличении числа эпох и линейных размеров исследуемой системы. 

 

Рис. 2. Результат предсказания нейронной сетью точки фазового перехода анизотропной 

модели Гейзенберга с типом анизотропии “легкая ось”. 

На Рис. 2 представлена вероятность обнаружить состояние системы при данной 

температуре в в низкотемпературной (T < Tc), или высокотемпературной фазе (T>Tc). С 

увеличением линейного размера системы наблюдается смещение предсказанной 

нейронной сетью точки фазового перехода. Результаты представленные в работе 

демонстрируют применимость сверточных нейронных сетей к предсказанию фазового 



379 
 

перехода трёхмерных гейзенберговских моделей со сложным внутрисистемным 

взаимодействием. 
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ИССЛЕДОВАНИЕ ОСОБЕННОСТЕЙ МЕДЛЕННОЙ ДИНАМИКИ В ТРЕХПЛЕНОЧНЫХ 

НАНОСТРУКТУРАХ С РАЗЛИЧНЫМИ ТОЛЩИНАМИ ФЕРРОМАГНИТНЫХ ПЛЕНОК 

Д.А. Друзьев, В.В. Прудников 

Омскии  государственныи  университет им. Ф.М. Достоевского, Омск, Россия 

INVESTIGATION OF THE FEATURES OF SLOW DYNAMICS IN TRILAYER 

NANOSTRUCTURES WITH DIFFERENT THICKNESSES OF FERROMAGNETIC FILMS 

D.A Druzev, V.V. Prudnikov 

Dostoevsky Omsk State University, Omsk, Russia 

 

Аннотация. Представлены результаты исследования поведения трехпленочных 

наноструктур численными методами Монте-Карло, описываемых моделью Геи зенберга 

с анизотропиеи  типа ле гкая плоскость. Исследовано влияние толщины пленок и 

температуры замораживания на неравновесное поведение модели. При исследовании 

двухвременнои  зависимости автокорреляционнои  функции и динамическои  

восприимчивости выявлены эффекты старения. 

Abstract. The results of study by numerical Monte Carlo methods of  trilayer 

nanostructures behavior, described by the Heisenberg model with easy-plane anisotropy, are 

presented. The effect of film thickness and quenching temperature on the nonequilibrium 

behavior of the model is studied. Aging effects at two-time dependence of the autocorrelation 

function and dynamic susceptibility are revealed. 

Ключевые слова: Метод Монте-Карло, неравновесное критическое поведение, 

анизотропная модель Гейзенберга, ультратонкие магнитные пленки, эффекты 

старения. 

Keywords: Monte Carlo method, non-equilibrium behavior, anisotropic Heisenberg 

model, ultra-thin magnetic films, aging effects. 

 

В последние годы физика ультратонких магнитных пленок и мультислойных 

наноструктур на их основе характеризуется интенсивными исследованиями [1]. Целый 

ряд уникальных свойств этих пленок, существенно отличающихся от свойств объемных 

материалов, вызывает к ним повышенный интерес. Использование ферромагнитных 

пленок на основе переходных металлов Fe, Co и Ni в искусственно созданных 

многослойных сверхструктурах приводит к таким практически важным явлениям, как 

эффект гигантского магнитосопротивления [2]. Природа магнитного порядка в 

ультратонких ферромагнитных пленках очень сложна из-за конкуренции между 

обменными и дипольными взаимодействиями на разных масштабах длины, а также 

сильного влияния формы и магнитокристаллической анизотропии образцов. Целью 

данной работы является моделирование неравновесного поведения трехпленочной 

магнитной наноструктуры с различными толщинами ферромагнитных пленок N=3, 21 

нанослоев и анизотропией легкая плоскость. 
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Для корректного описания физических свойства тонких ферромагнитных пленок 

и их взаимодействия в наноструктуре важным является правильный выбор модели, так 

как магнитные свойства ультратонких пленок чувствительны к эффектам анизотропии, 

создаваемой кристаллическим полем подложки или немагнитных прослоек. Магнитные 

свойства ультратонких пленок из переходных металлов, контактирующих с пленками 

немагнитных благородных металлов, корректно описываются анизотропной моделью 

Гейзенберга [3-6], задаваемой гамильтонианом: 

   
H=−∑

⟨i , j ⟩

Jij [Si

x
Sj

x
+Si

y
Sj

y
+(1− Δ(N))Si

z
Sj

z
]
, (1) 

где Si
x, Si

y, Si
z — компоненты i-го спина ГЦК решетки системы Co/Cu; Δ(N) — 

параметр анизотропии, зависящий от толщины ферромагнитной пленки, в данной 

работе Δ(N=3)=0.665, Δ(N=21)=0.02; Jij- интеграл обменного взаимодействия между 

спинами в ячейках i и j. Сама спиновая структура задается линейными размерами L и 

толщиной N c периодическими граничными условиями в плоскости пленки. Для 

удобства описания поведения модели, принято измерять температуру моделирования в 

единицах обменного интеграла, поэтому интеграл взаимодействия между спинами 

внутри пленки берется за единицу J1=1, а для взаимодействия между пленками J2= - 0.1J1. 

Отрицательность J2 отражает факт, что в структурах с эффектом гигантского 

магнитосопротивления толщина немагнитной прослойки подбирается так, чтобы 

дальнодействующее и осциллирующее межслоевое обменное взаимодействие между 

спинами ферромагнитных слоев носило эффективный антиферромагнитный характер 

[7]. За счет этого взаимодействия намагниченности соседних ферромагнитных слоев 

ориентируются противоположно друг другу. 

 Системы с медленной динамикой, к которым относятся и мультислойные 

магнитные наноструктуры [7], характеризуются проявлением эффектов старения в 

двухвременной зависимости автокорреляционной функции C(t, tw) от времени 

ожидания tw и времени наблюдения t-tw. Следовательно, можно утверждать, что данные 

функции являются важными характеристиками при исследовании неравновесной 

критической динамики системы. Автокорреляционная функция C(t, tw) задается 

выражением: 

C(t , tw)= ⟨
1
Ns

∑
i= 1

Ns

S⃗i (t)S⃗i (tw)⟩− ⟨
1
Ns

∑
i= 1

N s

S⃗i (t)⟩ ⟨
1
Ns

∑
i= 1

Ns

S⃗i (tw)⟩,
 (2) 

где Ns - кол-во спинов в структуре, угловые скобки означают усреднение по 

независимым статистических конфигурациям. При моделировании использовался 

алгоритм Метрополиса. 
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а) б) в) 

 

Рис. 1.  Поведение двухвременной автокорреляционной функции C(t, tw) при эволюции из 

высокотемпературного начального состояния с начальной намагниченностью M(0) << 1 для 

толщин пленок N=3,21 для различных температур моделирования T=Tc  (a), T=Tc/2 (б), T=Tc/4 

(в). 

 

Анализ зависимостей, представленных на рис. 1, показывает, что 

автокорреляционная функция при эволюции из высокотемпературного начального 

состояния с начальной намагниченностью M(0) << 1 имеет более сильную размерную 

зависимость от N при критической температуре Tc(N=3)=2.391(6), Tc(N=21)=3.21(3), чем 

в низкотемпературной фазе. 

  

(а) (б) 

Рис. 2.  Поведение двухвременной автокорреляционной функции C(t, tw) при эволюции из 

высокотемпературного начального состояния с начальной намагниченностью M(0) << 1 для 

температур моделирования T=Tc, Tc/2 для различных толщин пленки N=21(а), N=3(б). 

На рис. 2 наглядно показано, что с увеличением толщины пленки N 

автокорреляционная функция в критической точке спадает быстрее, чем при более 

низких температурах. Во временных зависимостях автокорреляционной функции были 

выявлены эффекты старения, возникающие не только при критической температуре, но 

и во всей низкотемпературной фазе. Проанализировано влияние температуры на 

характер временной эволюции данных характеристик в зависимости от толщины 

ферромагнитных пленок N. 
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РАСЧЕТ КРИСТАЛЛИЧЕСКОЙ СТРУКТУРЫ И ПЛОТНОСТИ СОСТОЯНИЙ 

СОЕДИНЕНИЯ Fe0.33TiS2 

Л.А. Кемпф, М.В. Мамонова 

Омскии  государственныи  университет им. Ф.М. Достоевского, Омск, Россия 

CALCULATION OF THE CRYSTAL STRUCTURE AND DENSITY OF STATES OF THE 

COMPOUND Fe0.33TiS2 

L.A. Kempf, M.V. Mamonova 

Dostoevsky Omsk State University? Omsk, Russia 

 

Аннотация. С помощью программного комплекса VASP был проведен расчет 

кристаллическои  структуры соединения Fe0.33TiS2 для двух вариантов: изменения 

положении  атомов с сохранением или изменением формы и размера ячеи ки. На 

основании полученных данных наи дены значения полнои  энергии и магнитных 

моментов атомов в суперъячеи ке.  

Abstract. The crystal structure of the Fe0.33TiS2 compound was calculated for two 

variants: changes in the positions of atoms with preservation or change in the shape and size 

of the cell. Based on the data obtained, the values of the total energy and magnetic moments of 

the atoms in the supercell are found. 

Ключевые слова: Программный комплекс VASP, дихалькогениды, 

интеркалированные соединения, константы гексагональной решетки, магнитный 

момент. 

Keywords: VASP software package, dichalcogenides, intercalated compounds, 

hexagonal lattice constants, magnetic moment. 

 

Слоистые дихалькогениды переходных металлов TX2, где T – переходный металл, 

X – халькоген, представляют собой отдельный класс материалов, обладающих 

гексагональной слоистой структурой с достаточно сильной внутрислойной 

ковалентной связью и слабой межслойной ван-дер-ваальсовой связью [1], вызывая 

интерес из-за разнообразия необычных свойств и практических применений [2,3]. 

Различные «гостевые» атомы (щелочных или переходных металлов) проникают 

в ван-дер-ваальсовы промежутки между основными слоями, образуя новые системы 

материалов, называемые интеркаляционными соединениями, которые проявляют 

множество интересных физических свойств, отличных от свойств исходных кристаллов 

[4].  Интеркалирование атомов или молекул стало мощным подходом к изменению 

свойств материала, приводящим к фазовому переходу или образованию 

субстехиометрических фаз путем настройки состава, тем самым расширяя электронный 

и оптический спектр этих материалов для широкого спектра применений [5]. 
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Рис. 1. Кристаллическая структура  Fe0.33TiS2. 

Целью данной работы является расчет кристаллической структуры, вид которой 

приведен на рисунке 1 и плотности состояний интеркаляционного соединения 

Fe0.33TiS2.  

Сначала исследовалась немагнитная структура для проведения оптимизации 

кристаллической решетки в зависимости от параметров сходимости. На рис. 2 

представлена зависимость отношения параметров гексогональной решетки c/a и 

полной энергии E0 от количества k-точек Kp, которые задают число разбиений к-сетки 

при интегрировании по первой зоне Бриллюэна.  

Рис. 2. Зависимость c/a и полной энергии E0 от количества точек  Kp  для немагнитного 

состояния. 

Из рис. 2 видно, что в немагнитном состоянии сходимость полной энергии E0 от 

количества k-точек Kp достигается при Kp = 8 с точностью ~10-4 эВ, при этом сходимость 

параметров решетки достигается при Kp = 12 с точностью ~10-3. 

В таб. 1 представлены значения констант гексагональной решетки при Kp = 8 для 

двух вариантов расчетов: без оптимизации, т.е. при изменении положения атомов с 

сохранением формы и размера ячейки, и с оптимизацией, т.е. с изменением формы и 

размера ячейки. 
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Таблица 1. Константы гексагональной решетки для немагнитного  Fe0.33TiS2  . 

 a, A  c, A  V, A 3 

Без 

оптимизации 

5,90620 11,39820 344,3366 

С оптимизациеи  5,82042 11,16397 327,5362 

Motizuki et al[6] 5,929 17,124 601,96067 

  

Затем проводилось исследование Fe0.33TiS2 с учетом коллинеарного магнетизма с 

направлением намагниченности для всех атомов вдоль оси Oz. Рассчитанные значения 

магнитного момента каждого атома и суммарного магнитного момента  Fe0.33TiS2 

приведены в таб. 2. 

 

Таблица 2. Магнитный момент и суммарный магнитный момент по формуле 

ферромагнитного Fe0.33TiS2 в сравнении с результатами других авторов [6] 

и экспериментальными данными [7]. 

 Результат [6] [7] 

Fe 2.587 2.36  

 

2.1 

Ti -0.153 -0.09 

S 0.032 0.03 

Total 2.346 2.39 

 

Как видно из таб. 2, одной из характерных особенностей ферромагнитного 

состояния Fe0.33TiS2 является то, что направление момента иона Ti противоположно 

направлению момента иона Fe. 
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ВЛИЯНИЕ АНИЗОТРОПИИ НА НЕРАВНОВЕСНОЕ КРИТИЧЕСКОЕ ПОВЕДЕНИЕ 

СТРУКТУРНО НЕУПОРЯДОЧЕННОЙ ТРЕХМЕРНОЙ АНИЗОТРОПНОЙ МОДЕЛИ 

ГЕЙЗЕНБЕРГА 

А.Ю. Ковалева, В.В. Прудников 

Омский государственный университет им. Ф.М. Достоевского, Омск, Россия 

INFLUENCE OF ANISOTROPY ON THE NONEQUILIBRIUM CRITICAL BEHAVIOR OF 

DILUTED THREE-DIMENSIONAL ANISOTROPIC HEISENBERG MODEL 

A.Y. Kovaleva, V.V. Prudnikov 

Dostoevsky Omsk State University, Omsk, Russia 

 

Аннотация. Представлены результаты исследования численными методами 

Монте-Карло влияния анизотропии на неравновесное критическое поведение 

трехмерной анизотропной модели Гейзенберга с анизотропией типа «легкая ось». 

Исследовано поведение намагниченности. При исследовании двухвременной 

зависимости автокорреляционной функции и динамической восприимчивости 

выявлены эффекты старения. Определено предельное значение флуктуационно-

диссипативного отношения (ФДО). 

Abstract. The results of numerical Monte-Carlo study of the effect of anisotropy on the 

nonequilibrium critical behavior of the three-dimensional anisotropic Heisenberg model with 

easy axis anisotropy are presented. The behavior of the magnetization has been studied. Ageing 

effects in two-time dependence of the autocorrelation function and the dynamic susceptibility 

are observed. Asymptotic fluctuation-dissipation ratios are determined. 

Ключевые слова: Метод Монте-Карло, неравновесное критическое поведение, 

трехмерная анизотропная модель Гейзенберга, влияние анизотропии, эффекты 

старения. 

Keywords: Monte Carlo method, non-equilibrium behavior, three-dimensional 

anisotropic Heisenberg model, influence of anisotropy, ageing effects. 

 

Трехмерная классическая ферромагнитная модель Гейзенберга — одна из 

традиционных статистических моделей, используемых для описания фазовых 

переходов в различных спиновых системах. Статическое критическое поведение систем, 

описываемое данной моделью, исследовалось различными методами [1], однако 

меньшее число работ посвящено исследованию критической динамики. Исследование 

неравновесного критического поведения трехмерной анизотропной модели 

Гейзенберга с анизотропией типа «легкая ось» и спиновой концентрацией p = 0.9 было 

осуществлено ранее при значении параметра анизотропии Δ = 0.63 [2]. Целью данной 

работы является исследование влияния анизотропии на неравновесное критическое 

поведение трехмерной анизотропной модели Гейзенберга с анизотропиeй типа легкая 

ось и спиновой концентрацией p = 0.9. 
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Гамильтониан неупорядоченной ферромагнитной модели Гейзенберга с 

анизотропией типа «легкая ось» и замороженными дефектами имеет вид: 

   

где J > 0 – константа обменного взаимодействия, Si
x, Si

y, Si
z - компоненты 

трехмерного вектора спина  в i-м  узле решетки, <i,j> указывает на суммирование по 

ближайшим соседям, pi – переменные, характеризующие замороженный структурный 

беспорядок в системе, Δ – безразмерный параметр анизотропии. В данной работе 

параметр анизотропии принимает значения Δ = 0.1, Δ = 0.3, Δ = 0.63. В анизотропной 

модели Гейзенберга с анизотропией типа «легкая ось» медленной критической 

динамикой характеризуется только составляющая намагниченности Mz(t) [3]. На рис. 1 

представлена временная зависимость намагниченности систем с различными 

значениями параметра анизотропии Δ. 

 

Рис. 1. Динамическая зависимость намагниченности m(t) для систем с Δ = 0.1, Δ = 0.3, Δ = 

0.63. 

В таблице 1 приведены полученные для систем с Δ = 0.1, Δ = 0.3, Δ = 0.63 значения 

критического показателя β/υz. 

 

Таблица 1. Влияние анизотропии на значение критического показателя β/υz 

 Δ = 0.1  Δ = 0.3 Δ = 0.63 

β/υz 0.2353(20) 0.2388(51) 0.23354(23) 

[2] 

 

Правильными корреляционными свойствами неравновесного критического 

поведения характеризуется автокорреляционная функция Czz для z-составляющей 

спинов Si
z: 

  

где Ns = pL3 — число спинов в решетке; угловые скобки обозначают 

статистическое усреднение по реализациям начального состояния, квадратные — 
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усреднение по примесным конфигурациям. Время ожидания tw —  время от момента 

приготовления образца до момента начала измерения его характеристик. 

Графики на рис. 2 демонстрируют проявление эффектов старения в поведении 

автокорреляционной функции в виде замедления временного спадания с ростом 

времени ожидания.  

  

(а) (б) 

Рис. 2. Временная зависимость z-компонент автокорреляционной функции Czz(t, tw) при 

временах ожидания tw = 30, 50, 100, 200 MCs/s при эволюции из высокотемпературного m0 << 1 

(а) и низкотемпературного m0 = 1.0 (б) начальных состояний. 

На рис. 3 представлена скейлинговая зависимость автокорреляционной функции. 

Для случая эволюции из низкотемпературного начального состояния зависимость 

задана в виде Fc(t/(tw)μ)-  Рис. 3(б) демонстрирует проявление эффектов сверхстарения. 

 

  

(а) (б) 

Рис. 3. Скейлинговая зависимость автокорреляционной функции при эволюции из 

высокотемпературного m0 << 1 (а) и низкотемпературного m0 = 1.0 (б) начальных состояний. 

 

Результаты расчетов демонстрируют коллапс данных, полученных для 

различных tw, на соответствующих универсальных кривых. Численный анализ 

результатов моделирования параметрической зависимости динамической 

восприимчивости от автокорреляционной функции позволил получить значения 

предельного ФДО, приведенными в таблице 2.  
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Таблица 2. Значения предельного ФДО для систем с различными Δ. 

 Δ = 0.1 Δ = 0.3 Δ = 0.63 

X∞
HT 0.398(7) 0.400(8) 0.402(1) [2] 

 

Полученные значения критических характеристик хорошо согласуются со 

значениями показателей и ФДО для слабо неупорядоченной модели Изинга [4]. Можно 

сделать вывод, что данные модели относятся к одному классу универсальности 

критического поведения. Исследования показывают, что величина параметра 

анизотропии в пределах погрешности не влияет на значения характеристик 

критического поведения слабо неупорядоченной трехмерной модели Гейзенберга, но 

приводит к ее изингоподобному поведению. 
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РАСЧЕТ ГЕОМЕТРИИ И ЭНЕРГИИ ПРОМЕЖУТОЧНЫХ СОЕДИНЕНИЙ РЕАКЦИИ 

ГИДРИРОВАНИЯ ФУРФУРОЛА 

А.Д. Леженина, М.В. Мамонова 

Омский государственный университет им. Ф.М. Достоевского, Омск, Россия 

CALCULATION OF GEOMETRY AND ENERGY OF INTERMEDIATE COMPOUNDS OF THE 

REACTION OF HYDROGENATION OF FURFURAL 

A.D. Lezhenina, M.V. Mamonova 

Dostoevsky Omsk State University, Omsk, Russia 

 

Аннотация. Представлены результаты расчетов геометрической структуры и 

полной энергии промежуточных элементов при гидрировании фурфурола в водном 

растворе, который завершается циклизацией и образованием производной 

циклопентена. Квантово-химические расчеты были проведены в рамках теории 

функционала плотности с помощью пакета VASP и метода проекционных 

присоединённых волн (PAW). 

Abstract. The results of calculations of the geometric structure and total energy of 

intermediate elements during the hydrogenation of furfural in an aqueous solution, which ends 

with cyclization and the formation of a cyclopentene derivative, are presented. Quantum-

chemical calculations were carried out within the framework of the density functional theory 

using the VASP package and the method of projected augmented waves (PAW). 

Ключевые слова: Фурфурол, фурфуриловый спирт, гидрирование, 

первопринципные расчеты, VASP. 

Keywords: Furfural, furfuryl alcohol, hydrogenation, ab-initio calculations, VASP. 

 

Фурфурол – альдегид с кольцевой структурой, химическая формула C4H3OCHO. 

Является ключевым промежуточным продуктом для широкого круга химических 

веществ. Его применяют в качестве растворителя в нефтехимической переработке. 

Также фурфурол является одним из важных промежуточных продуктов в производстве 

биотоплива [1]. Но из-за своей высокой реакционной способности фурфурол требует 

дальнейшей модернизации до более стабильных продуктов, чтобы включать их в состав 

бензина, дизельного топлива или использовать в качестве химикатов [2]. 

Целью данной работы является исследование маршрута химической реакции 

гидрирования фурфурола в водном растворе, где итоговым элементом является 

производная циклопентена.  

На рис. 1 представлен маршрут, в котором отражены все химические реакции и 

промежуточные элементы. Все построенные и рассчитанные элементы были 

пронумерованы на рисунке для удобства. Повторение 4 и 7 элемента обусловлено тем, 

что они происходят без образования новых соединений. 
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Рис. 1. Маршрут процесса гидрирования фурфурола в водном растворе. 

Рис. 2 демонстрирует геометрическую структуру молекулы фурфурола, который 

является первым элементом в реакции на рис. 1, фурфуриловый спирт (второй элемент), 

промежуточной молекулы C4H3OCH2 (четвертый элемент) заключительная молекула 

производная циклопентена. 

  

(а) (б) 

 
 

(в) (г) 

Рис. 2. Визуализация молекул (а)C4H3OCHO, (б) C4H3OCH2OH, (в) C4H3OCH2, (г) 

CHOC4H5O. Красным цветом обозначается атом кислорода, белым водорода, коричневым 

углерода.  

Результаты расчетов значений полной энергии всех химических элементов 

участвующих в реакции на рис. 1, были получены с помощью программного комплекса 

VASP с оптимизацией геометрии молекулы и представлены на рис. 3.  
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Рис.3. Значения полной энергии для промежуточных соединений реакции. 

Где изображена зависимость полной энергии от координаты реакции для 

маршрута гидрирования фурфурола в водном растворе, в котором также протекают 

реакции гидролитического раскрытия фуранового кольца. Также на рис. 3 красной 

линей обозначен еще один возможный путь гидрирования фурфурола до 

фурфурилового спирта, появляющийся из-за того, что водород может присоединяться в 

различные позиции. Подробней это представлено в статье [3]. Для построения основной 

линии был выбран более энергетически выгодный путь, в котором сначала происходит 

образование связи C – H. 

Данный маршрут является одним из вариантов маршрута реакции, в дальнейшем 

предполагается рассмотреть другие варианты для определения более энергетически 

выгодного. 
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ПРИМЕНЕНИЕ МЕТОДОВ МАШИННОГО ОБУЧЕНИЯ ДЛЯ ИССЛЕДОВАНИЯ 

ПЕРСПЕКТИВНЫХ НАНОМАТЕРИАЛОВ 

А. А. Чубарова, П.В. Прудников, М.В. Мамонова 

Омский государственный университет им. Ф.М. Достоевского, Омск, Россия 

MACHINE LEARNING METHODS FOR RESEARCH INTO PROMISING NANOMATERIALS 

A.A. Chubarova, P.V. Prudnikov, M.V. Mamonova 

Dostoevsky Omsk State University, Omsk, Russia 

 

Аннотация. Представлены результаты исследования плёночной структуры FeAg 

двумя популярными методами машинного обучения: нейронной сетью и 

эволюционным алгоритмом USPEX. Получены результаты предсказания критической 

температуры фазового перехода и построена скейлинговая зависимость с 

использованием свёрточной нейронной сети. Получена кристаллическая структура с 

помощью эволюционного алгоритма USPEX. 

Abstract. The results of the study of the FeAg film structure by two popular machine 

learning methods are presented: the neural network and the USPEX evolutionary algorithm. 

The results of the prediction of the critical phase transition temperature are obtained and the 

scaling dependence is constructed using a convolutional neural network. The crystal structure 

was obtained using evolutionary algorithm USPEX. 

Ключевые слова: Машинное обучение, свёрточные нейронные сети, 

скейлинговые зависимости, первопринципные расчеты, эволюционный алгоритм, 

USPEX. 

Keywords: Machine learning, convolutional neural networks, scaling relationships, first-

principles computation, evolutionary algorithm, USPEX. 

 

Получение новых наноматериалов, имеющих магнитную структуру с 

чередованием слоёв ферромагнитного слоя и немагнитного материала, является 

актуальной задачей физики конденсированного состояния [1]. Для исследования и 

получения таких наноматериалов применяются методы машинного обучения. 

Целью данной работы провести исследование наноструктуры FeAg с 

применением различных методов машинного обучения. В данной работе будут 

представлены результаты с помощью свёрточной нейронной сети [2] и эволюционного 

алгоритма USPEX [3]. FeAg — структура, описывающаяся двумерной моделью Изинга. 

При рассмотрении данной статистической модели используется свёрточная нейронная 

сеть, позволяющая определить температуру фазового перехода. В данной работе 

рассматривался гамильтониан для квадратной решётки двумерной модели Изинга с 

состояниями спина S= ±1, соответствующих одному из двух состояний. Система имеет 

размер N = L×L. 

                                      (1) 
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где J = 1 – константа обменного взаимодействия, J > 0 для ферромагнитной 

модели. 

Нейронная сеть обучалась на корреляционных матрицах [4], полученный путем 

обработки массивов спинов по формуле 2.  

                          (2) 

Где корреляционная функция учитывает взаимодействие спинов на расстоянии 

равным половине решётки, x,y -движения по осям. 

На рис. 1 представлены результаты обучения нейронной сети для разных 

линейных размеров. Можно заметить, что с увеличением значения линейного размера 

пересечение вероятностей до и после фазового перехода уменьшает угол спада, что 

демонстрирует четкий переход в области критической температуры. 

  

(а) (б) 

Рис. 1. Результаты обучения нейронной сети для линейных размеров L = 16 (а) и L= 128 (б). 

 На рис. 2. представлена скейлинговая зависимость, отражающая универсальное 

поведения для разных линейных размеров. Это говорит о том, что нейросеть 

демонстрирует корректные данные. 

 

Рис. 2. Скейлинговая функция для двумерной модели Изинга, полученная с помощью 

нейронной сети. 
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Методы машинного обучения позволяют также получить приближенный к 

реальности вид кристаллической структуры и его структурные особенности. Такие 

алгоритмы способны работать с кристаллической структурой разной размерности. 

Такие алгоритмы реализованы в программном комплексе USPEX. 

  

(а) (б) (в) 

Рис.3. - Кристаллические структуры системы Fe/Ag в изометрической проекции и в 

проекции плоскости XY, до (POSCAR) и после (CONTCAR) расчётов с учётом релаксации, (а) 

«плёнка»; (б) «сэндвич»; (в) с учётом реконструкции и намагниченности атомов системы. 

Исследование структуры FeAg проводились программным комплексом USPEX с 

оптимизацией расчётов с помощью пакета первопринцпных расчётов VASP [5] для 

расчётов структур с эффектами релаксации и реконструкции [6]. Система состояла из 

подложки (12 атомов Ag, по 4 атома в слое) и добавляемых атомов Fe и Ag (4 атома Fe, 4 

атома Ag). Система рассматривалась с ориентацией поверхностной грани (100). 

На рис. 3 представлены результаты предсказания кристаллической структуры 

FeAg. Представлены результаты моделирование с помощью программы VASP, а также 

программным комплексом USPEX. Предсказанная структура относится к структуре типа 

«Сэндвич», которая является наиболее энергетически выгодной для данной системы 

(таб.1) 

Таблица 2. Значения полной энергии суперячейки для каждого типа расчёта c учёта 

намагниченности. E – полная энергия суперячейки с учётом намагниченности. 

Тип расчёта E, эВ 

«Плёнка» «Сэндвич» 

Релаксация -0.61971 -0.69360 

Реконструкция -0,54321 -0.64353 

 

Таблица 3. Значения магнитных моментов для атомов Fe структуры типа «Сэндвич».  

Номер атома Fe Магнитный момент,  

релаксация реконструкция 

1 2.927 3.173 

2 2.927 2.923 

3 2.927 2.923 
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4 2.927 2.978 

В таблице 3 приведены значения магнитных моментов для двух типов эффектов. 

Можно заметить, что значения магнитных моментов при учете реконструкции зависят 

от положения атома и отличаются на 1-3%. 
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