Расчёт термических свойств супергидридов при экстремальных условиях методом молекулярной динамики с помощью машиннообучаемого потенциала
Алексеев Д.С., Байдышев В.С., Квашнин А.Г.
Студент, 1 курс магистратуры
Сколковский институт науки и технологий, Москва, Россия 
E-mail: daniaalekseew@yandex.ru
[bookmark: OLE_LINK3]Супергидриды (полигридриды металлов) — перспективный класс материалов, демонстрирующих сверхпроводимость вблизи комнатной температуры при экстремально высоких давлениях. Благодаря эффекту «химического предсжатия» со стороны атомов тяжелых металлов, водородная подрешетка металлизируется, образуя плотную сеть с делокализованными электронами.
Зависимость критической температуры сверхпроводимости (Tc) от давления в таких системах обычно имеет форму купола. Начальный рост давления необходим для стабилизации металлического водородного каркаса, однако при дальнейшем сжатии Tc начинает падать. Это связано с «ожесточением» фононного спектра: межатомные связи укорачиваются, частоты колебаний решетки (фононов) растут, что ослабляет электрон-фононное взаимодействие, ответственное за образование куперовских пар.
Поскольку и сверхпроводимость, и термодинамическая устойчивость кристалла управляются одними и теми же фононными механизмами, температура плавления (Tm) тесно связана с Tc. «Мягкие» фононные моды, необходимые для рекордных значений Tc, делают кристаллическую решетку динамически менее стабильной. Экспериментальное измерение Tm при мегабарных давлениях крайне затруднительно из-за разрушения алмазных наковален, поэтому атомистическое моделирование является ключевым инструментом для понимания фазовых диаграмм этих материалов.
В данной работе исследованы кривые плавления супергидридов LaH10 и CeH 9при сверхвысоких давлениях (>70 ГПа). Моделирование проводилось в пакете LAMMPS методом классической молекулярной динамики с применением нейроэволюционного машиннообучаемого потенциала (NEP). Обучающая выборка генерировалась на основе расчётов теории функционала плотности (DFT) в пакете VASP. Надежность потенциала в высокотемпературной области контролировалась через оценку дисперсии предсказаний в ансамбле обученных моделей.
Кривые плавления Tm(P) рассчитывались в два этапа. Сначала проводилась локализация области плавления методом постепенного нагрева и охлаждения с оценкой Tm по температурному гистерезису. Затем для получения точных термодинамических значений применялся двухфазный метод (coexistence method). В ходе работы проанализировано поведение плотности жидкой и твердой фаз при различных сжатиях, а также исследована динамика водородной подрешётки через функции радиального распределения (RDF), что позволило детально изучить процесс плавления и выявить возможное формирование суперионного состояния.туры.
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