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Для развития многомасштабного моделирования многокомпонентных твёрдых растворов, например, сплавов с повышенными механическими свойствами в т.ч. высокоэнтропийных сплавов и керамик важную роль играет высокопроизводительная молекулярная динамика (МД). Недавно предложенный метод машинно-обучаемых момент-тензорных потенциалов (МТП) [1] позволяет выполнять такие вычисления сочетая точность расчетов в рамках теории функционала электронной плотности (ТФП) [2] и производительность классической МД. Производительность, в свою очередь, является необходимым условием для моделирования систем состоящих из статистически большого числа частиц. Тем не менее, данный метод требует выполнения первопринципных расчетов для создания обучающей выборки для МТП. При этом, увеличение числа частиц моделируемых систем экспоненциально увеличивает затраты таких расчетов. В то же время высокоточное моделирование разупорядоченных систем в рамках ТФП требует применения специальных квази-случайных структур (SQS), что обуславливает необходимость набора статистики, описывающей возможные состояния системы и еще больше увеличивает вычислительные затраты. Кроме того, для моделирования разупорядоченных систем с помощью МТП необходимы обучающие выборки, которые эффективно описывают фазовое пространство системы путем учета различных локальных атомных окружений.
В данной работе при подготовке обучающей выборки был использован метод, основанный на генерации случайных структур различных пространственных групп симметрии с последующей поэтапной оптимизацией их геометрии и описания их состояния при случайных деформациях при помощи ТФП расчетов. Ранее вышеописанный метод был успешно применен только для однокомпонентных систем, однако в литературе отмечается, что он может быть расширен для моделирования многокомпонентных [3], что и является основной целью данной работы.
[bookmark: _GoBack] Разработанный метод был применен для исследования свойств разупорядоченных твердых растворов системы (Ta,Zr)C. Для генерации случайных структур была использована программа RandSpg [4], при этом для каждой структуры металлическая подрешетка заполнялась атомами случайно в соответствии с заданными концентрациями. После завершения обучения была проведена верификация потенциала путем сравнения с экспериментальными и теоретическими данными рассчитанных механических свойств: зависимости параметров решетки и упругих свойств (модуля Юнга, модуля объемной упругости) от температуры.
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