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Традиционные методы оптимизации свойств материалов часто являются слишком тру-
дозатратными. Поэтому в последнее время машинное обучение получило широкое приме-
нение в материаловедении.

Так, методы машинного обучения уже продемонстрировали эффективность в исследо-
вании сплавов Гейслера [1]. Применение алгоритмов, таких как регрессия случайного леса,
позволяет предсказывать параметры материалов, с минимальными затратами времени и
ресурсов.

После обучения модели проверка предсказательной способности произведена путем
сравнения предсказаний модели с данными расчетов из первых принципов по теории
функционала плотности или же DFT [2]. Сравнение проведено на примере модуля объем-
ной упругости B (рисунок 1).

Далее проведено сравнение предсказательной способности различных моделей машин-
ного обучения в прогнозировании коэффициента Пуассона, а также произведены попытки
по улучшению предсказаний.
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Рис. : 1 Сравнение предсказаний (зелёные точки) с DFT расчетами
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