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Построение потенциалов для классической молекулярной динамики, способных воспроизводить сложную многоуровневую иерархическую структуру металлов и сплавов, включающую зерна, границы зерен и раздела фаз, различные дефекты и т. д., представляет собой важную задачу в современном материаловедении. Зерна, межзеренные границы, а также фазовый состав могут вносить значительный, а иногда и определяющий вклад в механические и термодинамических свойства материалов. Машинно-обучаемые потенциалы [1], сочетающие в себе точность расчетов в рамках теории функционала электронной плотности [2] и производительность классической молекулярной динамики при моделировании поликристаллических структур, позволяют более эффективно прогнозировать свойства многокомпонентных сплавов с большим, по сравнению с расчётами для монокристаллов, соответствием экспериментальным методам.
В данной работе при помощи момент-тензорного потенциала для чистого циркония, полученного с использованием пакета MLIP [1] была исследована фазовая трансформация в поликристалле циркония при различных температурах. Процесс построения потенциала описан в работе [3]. Для проведения симуляций молекулярной динамики использовалась ячейка кристаллической структуры размером 200х200х200 нм, содержащая 10 зерен со случайной ориентировкой. Фазовый состав во время симуляции определялся с помощью алгоритма PTM (polyhedral template matching) [4], оценивающего топологию локального окружения каждого атома.
Результаты симуляций на низкой температуре показали наличие преимущественно низкотемпературной ГПУ фазы в ячейке, а также присутствие ГЦК фазы, возможность получения которой была теоретически и экспериментально подтверждена как для циркония, так и для титана в работах [5,6] соответственно. С повышением температуры в ячейке предсказывается увеличение содержания дефектной высокотемпературной ОЦК фазы за счет уменьшения содержания всех остальных фаз.
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