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Мотивация компьютерного материаловедения

Планирование дорогостоящих экспериментов – оптимизация постановки, 
прогноз  результатов, тестирование моделей

Прогнозирование изменения свойств со временем – радиационное, 
термическое старение

Дрейф технологий – изменение свойств  материалов

Получение данных в областях фазовой диаграммы, недоступной для 
эксперимента

Создание материалов с заданными свойствами
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Компьютерное материаловедение

Информатика 
материалов
Базы данных + 
искусственный  интеллект

Многомасштабное 
моделирование
Квантовая теория + 
Атомистическое  моделирование +
Континуальные модели

(+)  Нет необходимости построения 
физически обоснованных моделей

(+)  Можно быстро получить результат

(-) Отсутствие однородных баз данных
(-) Низкая предсказательная способность

Основной источник 
наполнения баз данных

(+)  Отсутствие эмпирических параметров
(+)  Полнота описания свойств

(-) Долгий процесс калибровки расчетной
технологии для выбранного класса    
материалов

(-) Большие вычислительны затраты



4

Иерархия моделей материалов
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Компьютерное моделирование 
свойств материалов в РФЯЦ-ВНИИТФ

Ab Initio - первопринципные 
расчеты методами квантовой 
теории твердого тела

Экспериментальные данные

Методы машинного 
обучения
атомистических 
моделей для МД

Крупномасштабное 
МД       
моделирование 
свойств и процессов

Прогнозирование   
свойств

Параметризация моделей для 
гидродинамических расчетов:
уравнения состояния
упругопластика и разрушение
кинетика фазовых 
превращений

Расчётно-
теоретическая 
поддержка -
постановка, 
прогнозирование и 
интерпретация 
результатов 
экспериментов
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Атомистическое моделирование
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+ высокая точность
+ “отсутствие” подгоночных

параметров

- малость систем

+ большие системы

- точность определяется
полуэмпирической моделью 
межатомного взаимодействия

Машинное 
обучение 

(построение MLIP
моделей 

межатомного 
взаимодействия)

GEAM, MTP,
GAP, SNAP

Методики 
крупномасштабного 

атомистического 
моделирования (КМД)

(моделирование свойств и 
процессов 

представительных систем)
LAMMPS
МОЛОХ

Квантовые 
расчеты

(DFT + QMD)
(построение 
обучающей 
выборки)

VASP, Abinit,
QE, Exciting

Роль MLIP (Machine Learning Interatomic Potentials)

+ Достижение в КМД расчете
точности DFT

+ Возможность дообучения
“на лету”

- ab initio расчет – истина?!
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Уравнения состояния и транспортные 
свойства в условиях высокой концентрации 
энергии

Упругопластика и кинетика 
фазовых превращений при 
высоких скоростях деформации, 
формирование микроструктуры

Радиационная стойкость конструкционных 
материалов и радиационное старение ядерно-
активных материалов

Свойства и процессы



Расчет термодинамических потенциалов
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1. Квазигармоническое приближение (Холодные фононы)

2. Зависящий от температуры эффективный потенциал (TDEP)

3. Метод термодинамического интегрирования



Уран. QMD + MLIP (Moment Tensor Potential – MTP)

Moment Tensor Potentials (MTP):
Shapeev A., Multiscale Modeling and Simulations 14, 1153 (2016)
Shapeev A., Comp.Mat.Sci., 139, 26 (2017)
Podryabinkin E., Shapeev A., Comp.Mat.Sci., 140, 171 (2017)

Изотермическая 
сжимаемость

Тепловое 
расширение

Выбор AIMD приближения на основе доступных 
экспериментальных данных

(PAW GGA-PBE + U)

Построение машинно-обученных потенциалов на 
результатах AIMD расчетов 

и их верификация 
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Расчётная фазовая диаграмма урана

Yoo et al. Phys.Rev.B 57, 10362 (1998) Bouchet et al. PhysRev.B 95, 054113 (2017)
Kruglov et al. Phys.Rev.B 100, 174104 (2019) Настоящая работа готовится к публикации.





Вязкость урана

1–7 – Фальков А.Л. и др., Метод
псевдоатомной молекулярной динамики 
для расчета коэффициентов вязкости и 
ионной самодиффузии плотной плазмы, 
ЖЭТФ, 2022, том 161, вып. 3, стр. 438-452; 
Фальков А.Л., Структурные и теплофизические 
свойства плотного ионизированного вещества 
с учетом кулоновских корреляций, дисс. канд. 
физ.-мат. наук, РФЯЦ-ВНИИТФ, Снежинск –
2024.

8 – Kress J. D., Cohen J. S., Kilcrease D. P. et al. 
Orbital-free molecular dynamics simulations of 
transport properties in dense-plasma uranium // 
High Energy Density Physics. – 2011. – Vol. 7. –
pp. 155 – 160.

Звезды – экспериментальные измерения вязкости жидкости при P~0 – D. Ofte, The Viscosities of Liquid Uranium, Gold and Lead, J. Nucl. Mater., 22 
(1967) 28-23; Wittenberg, L.J, A Model for Liquid Uranium and Plutonium with Implications on the Adjacent Solid Phases, in Plutonium 1975 and Other 
Actinides. Proc. 5th Int. Conf. on Plutonium and Other Actinides, Blank, H. and Linder, R., Eds., Baden-Baden: North-Holland Publishers, 1976, p. 71.

Цветные окружности – Классическая молекулярная динамика: вязкость жидкости при P~0 – D.K. Belashchenko, D.E. Smirnova, O.I. Ostrovski, 2010, 
Teplofizika Vysokikh Temperatur, 2010, Vol. 48, No. 3, pp. 383–395; J. Tranchida et al., Thermophysical properties and unexpected viscosity of liquid (U, Zr): 
An atomistic investigation, J. Chem. Phys. 160, 214507 (2024).

Остальные символы – КМД с MTP потенциалом, обученным по QMD расчетам (WASP) – изохоры и изобара P~0 – настоящая работа.
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Компьютерный дизайн материалов с 
заданными свойствами 2025-2030

Глобальная цель: Построение виртуальной модели новых, 
материалов, обладающей прогностическими способностями

Главные проблемы:
1) Многокомпонентность
Например, стали содержат ~ 10 значимых компонент;
при увеличении числа компонент точность
моделирования падает

Решение
Совершенствование машинно-обучаемых
потенциалов, включая магнитные свойства

ФМ стальЭК-181
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Компьютерный дизайн материалов с 
заданными свойствами 2025-2030

2. Проблема с классической ТФП 
Свойства многих материалов (электриды, низкоразмерные
магнетики, материалы со спин-жидкостным состоянием) для 
«технологий послезавтрашнего» дня определяются сильными 
электронными корреляциями, расчетно-теоретические методы 
для которых недостаточно развиты

Решение
Качественная модернизация цифровых инструментов 
материаловедения для достижения технологического лидерства в 
создании принципиально новых конструкционных и 
функциональных материалов
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Цепочка усложнений



Для каких материалов важно

3d

4f
5f



Требуемые вычислительные ресурсы 

Машинно-обученные модели 
взаимодействия MLIP
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