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Развитие магнитных материалов играет ключевую роль в таких областях, как спинтроника, магнитная запись и катализ. Одним из важных факторов, определяющих их свойства, является обменное смещение, возникающее при взаимодействии ферромагнитных и антиферромагнитных фаз в гетероструктурах.Оптимизация обменного смещения в магнитных наночастицах является сложной задачей, требующей значительных вычислительных ресурсов при использовании традиционных методов, таких как теория функционала плотности и микромагнитное моделирование[1-2]. В этом исследовании рассматривается применение машинного обучения для предсказания обменного смещения, что значительно сокращает вычислительные затраты.
Машинное обучение предоставляет мощный инструмент для прогнозирования магнитных характеристик наноматериалов. В ходе исследования был собран и проанализирован датасет, включающий 980 образцов магнитных гетероструктурных наночастиц, описанных 37 параметрами, такими как геометрические, магнитные и кристаллографические свойства. Анализ состава наночастиц позволил выявить ключевые зависимости между структурными характеристиками и эффектом обменного смещения.
На основе полученных данных были обучены и протестированы несколько моделей, включая XGBoost и Kolmogorov-Arnold Network (KAN)[3]. Для оценки их производительности использовалась пятикратная кросс-валидация, что позволило объективно оценить предсказательные возможности моделей.
Таблица 1. Сравнение точности моделей прогнозирования ОС
	Модель 
	R² (обучение)
	R² (тест)
	R² (валидация)
	RMSE

	XGBoost
	0.75
	0.74
	0.75
	0.24

	Random Forest
	0.76
	0.73
	0.75
	0.25

	KAN
	0.93
	0.67
	0.35
	0.27


Как видно из таблицы, что XGBoost наиболее точен, а KAN эффективен для предсказания высоких значений обменного смещения. Использование этих методов позволяет находить баланс между точностью и выявлением сложных магнитных закономерностей.
Исследование демонстрирует эффективность машинного обучения для прогнозирования обменного смещения, что открывает новые возможности для разработки магнитов и спинтронных устройств. Будущие работы будут направлены на расширение базы данных и использование глубинного обучения для улучшения точности предсказаний.
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