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Обоснование. Современные условия требуют от исследователей поиска эффективных методов, способных 
решить проблемы, связанные с прогнозированием разнообразных многокомпонентных сплавов. Растущий 
интерес исследователей к новым сплавам объясняется широким спектром применения в повседневной 
жизни в качестве функциональных и конструкционных материалов, а также распространенностью метал-
лов в периодической системе Менделеева. Традиционные интуитивные подходы не позволяют охватить 
все возможные комбинации металлов, а также требуют значительных затрат времени и ресурсов. Эф-
фективным решением данной задачи является использование компьютерного моделирования и методов 
машинного обучения, которые лишены таких недостатков, а также обеспечивают более точные и надежные 
прогнозы. В то же время моделирование многокомпонентных сплавов с помощью методов функционала 
плотности  (DFT) [1] сталкивается с необходимостью учитывать множество конфигураций, многие из кото-
рых могут обладать одинаковой энергией. Этот фактор затрудняет процесс ускоренного прогнозирования 
новых сплавов.

Цель — разработка и внедрение концепции «химического» топологического типа для оптимизации 
процесса моделирования позиционного разупорядочения атомов в структурах с целью сокращения вы-
числительных затрат при использовании методов DFT для моделирования сплавов.

Методы. В данной работе для решения поставленной задачи был применен топологический подход, 
который мы расширили за счет введения концепции «цвета» атома. Метод был реализован в программном 
комплексе ToposPro версии 5.5.2.1 [2]. Алгоритм заключается в анализе окружения каждого типа атомов 
в пределах первых десяти координационных сфер с целью выявления различий в распределении атомов. 
Такое окружение характеризуется луковичным кластером, который формируется путем последовательного 
наращивания координационных оболочек вокруг конкретного металлического центра. Подобное рассмо-
трение сходно с нанокластерной моделью [3]. В рамках предложенной концепции «цвет» каждого атома 
строго соответствует его химическому сорту, что позволяет различать конфигурации вещества одного и того 
же химического состава.

Результаты. В рамках предложенного подхода сокращение количества рассматриваемых конфигураций 
происходит за счет того, что физически эквивалентные конфигурации будут относится к одному «хими-
ческому» топологическому типу. В качестве примера мы использовали программный комплекс ToposPro 
для генерации всех низкосимметричных копий сетки бинарного сплава с топологией fcu (ГЦК) и с соот-
ношением атомов 5:3. Были сгенерированы все суперъячейки, содержащие 8 независимых атомов. В ре-
зультате были получены 952 конфигурации. Применив предложенный метод, мы получили 35 «химических» 
топологических типов, которые следует рассматривать далее при моделировании данного сплава методами 
DFT. Таким образом, в данном случае применение предложенного метода позволило сократить число кон-
фигураций в 27 раз.

Одним из частных случаев данной задачи является моделирование высокоэнтропийных сплавов (ВЭС) 
[4, 5]. В классической модели ВЭС содержится пять и более компонентов в равных пропорциях, а атомы 
распределены по кристаллической структуре с одинаковой вероятностью. Это приводит к большому коли-
честву возможных конфигураций. Мы сгенерировали все низкосимметричные копии fcu (ГЦК) сетки с 2, 
3, 4 или 5 неэквивалентными узлами. В результате количество конфигураций с различными окружениями 
атомов оказалось значительно меньше общего числа, что в свою очередь позволит существенно сократить 
объем последующего моделирования сплавов методами DFT (рис. 1). 



217

	 Материалы LI Самарской областной студенческой научной конференции. Том 1 
Секция «Химия»	 14–25 апреля 2025 г.

Выводы. Предложенный метод позволит увеличить эффективность и сократить вычислительные затраты 
при моделировании многокомпонентных сплавов с помощью DFT методов. 
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Рис. 1. Сгенерированные многокомпонентные эквиатомные сплавы, относящиеся топологическому типу fcu. Зеленым цветом 
показано количество «химических» топологических типов
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