Разработка методики получения межатомных потенциалов для классической молекулярной динамики на основе глубокого обучения с переносом
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Классическая молекулярная динамика широко используется для моделирования материалов, однако ее точность критически зависит от качества межатомных потенциалов. Современные потенциалы, построенные с помощью машинного обучения, обладают высокой точностью, но их обучение с нуля требует огромных вычислительных ресурсов и больших наборов данных.
В данной работе показано, что использование момент-тензорного потенциала (МТП) [1], предобученного на обширной базе данных универсального нейросетевого потенциала, и дообученого под конкретную химическую систему позволяет сократить объем квантово-механических расчетов в рамках теории функционала электронной плотности на 60% по сравнению с классическими подходами [2], что и является основной целью данной работы. 
Для реализации поставленной задачи был разработан программный фреймворк на языке Python, объединяющий программные комплексы для молекулярно-динамических и атомистических вычислений (LAMMPS, Atomsk, VASP, MLIP2) и специализированные для моделирования материалов (MatterSim, ASE, Pymatgen). Для формирования набора исходных структур по конкретному материалу или соединению используется открытая база данных Materials Project [3].
Разработанный алгоритм гибридного обучения разделен на 2 этапа. Первый этап представляет собой активное обучения модели на данных, полученных с помощью универсального потенциала MatterSim [4] и расчет ошибок текущей версии МТП на расширенном наборе данных. Исходя из величины ошибок определяются проблемные конфигурации, для которых проводятся DFT-расчеты на втором этапе для достижения целевой точности потенциала. 
Потенциалы, полученные с помощью предложенного алгоритма, обеспечивают возможность моделирования кристаллических материалов при различных температурах на гораздо больших масштабах (~10 млн. атомов), по сравнению с прямыми квантово-механическими (ab initio) расчетами (~200 атомов) при сопоставимой точности (~15 ГПа для упругих характеристик). Разработанная методика применима для создания высокоточных межатомных потенциалов для широкого класса новых материалов, значительно удешевляя их компьютерное моделирование. Предложенный подход позволяет     достичь значительно большей точности в вычислениях, по сравнению с исходным потенциалом mattersim, а также обеспечивает более широкую совместимость с высокопроизводительными вычислительными системами.
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