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Термодинамические характеристики материалов, такие как энтропия, энтальпия и свободная энергия, играют важную роль в изучении фазовых переходов материалов, а анализ тепловых свойств, таких как теплоемкость и коэффициент термического расширения, необходим для прогнозирования поведения материалов при различных температурах. Исследование температурных зависимостей термодинамических свойств можно провести с помощью теории функционала плотности (ТФП), однако данный подход является крайне ресурсозатратным и позволяет моделировать системы только на масштабах не более десятков ангстрем. Также можно использовать полуэмпирические потенциалы, которые позволяют проводить многомасштабное моделирование механических свойств материалов вплоть до масштаба микрометров, однако точность полуэмпирических потенциалов не всегда бывает достаточной для предсказания термодинамических свойств материалов [2,3]. Сейчас активно используются машинно-обучаемые межатомные потенциалы, которые позволяют не только сократить количество ТФП расчетов, но и позволяют моделировать системы на больших масштабах.
В данной работе был разработан алгоритм, позволяющий автоматически рассчитывать температурные зависимости термодинамических свойств унарных материалов. Для ускорения расчетов используется машинно-обучаемый потенциал MTP (Moment Tensor Potential) [6], реализованный в пакете MLIP-2 (Machine Learning Interatomic Potentials) [4], который в ходе алгоритма предварительно обучается на данных, полученных из первых принципов, а затем обучается активно. Используя полученный потенциал, как модель для межатомного взаимодействия, проводится молекулярная динамика в изотермо-изобарическом (NPT) ансамбле, после чего алгоритм проводит анализ зависимостей энергии и объема от температуры. Применяя регрессию на основе Гауссовского процесса [5], рассчитываются температурные зависимости энергии и объема, а также их производные по температуре. Полученные данные используются для построения графиков температурной зависимости теплоемкости и коэффициента термического расширения, энтропии, энтальпии и свободной энергии для твердой и жидкой фаз материала, а также позволяет рассчитать изменение объема, энтальпии и энтропии в точке плавления [1]. 
Работа выполняется при поддержке гранта РНФ №23-13-00332.
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