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Îáîáùåííûé àëãîðèòì
èíæåíåðíîãî ñèíòåçà ìàòåðèàëîâ

Ðàçðàáîòàí àëãîðèòì ìåòîäà èíæåíåðíîãî ñèíòåçà (êîíñòðóèðîâàíèÿ) ìàòåðèàëîâ (ÈÊÌ)
êàê èòåðàöèîííûé öèêë, ñîñòîÿùèé èç íåñêîëüêèõ øàãîâ, êîòîðûé ìîæåò áûòü ïðèìåíåí
ïðè ñîçäàíèè íîâûõ ìàòåðèàëîâ. Àëãîðèòì îñíîâàí íà êîìáèíàöèè èìèòàöèîííîãî, â
÷àñòíîñòè êâàíòîâî-èìèòàöèîííîãî, ìîäåëèðîâàíèÿ è ýêñïåðèìåíòàëüíîé ïðîâåðêè åãî
ïðåäïîëàãàåìûõ ðåçóëüòàòîâ. Àëãîðèòì ÈÊÌ îáúåäèíÿåò ïðÿìóþ è îáðàòíóþ çàäà÷è
êîìïüþòåðíîãî ñèíòåçà ìàòåðèàëîâ è óêàçûâàåò êðàò÷àéøèé ïóòü äîñòèæåíèÿ ïîñòàâ-
ëåííîé öåëè.

Ðîçðîáëåíî àëãîðèòì ìåòîäà ³íæåíåðíîãî ñèíòåçó (êîíñòðóþâàííÿ) ìàòåð³àë³â (²ÊÌ) ÿê
³òåðàö³éíèé öèêë, ùî ñêëàäàºòüñÿ ç äåê³ëüêîõ êðîê³â, ÿêèé ìîæå áóòè çàñòîñîâàíèé ïðè
ñòâîðåíí³ íîâèõ ìàòåð³àë³â. Â îñíîâó àëãîðèòìó ïîêëàäåíî êîìá³íàö³þ ³ì³òàö³éíîãî, çîêðåìà
êâàíòîâî-³ì³òàö³éíîãî, ìîäåëþâàííÿ òà åêñïåðèìåíòàëüíî¿ ïåðåâ³ðêè éîãî ïåðåäáà÷óâàíèõ
ðåçóëüòàò³â. Àëãîðèòì ²ÊÌ îá’ºäíóº ïðÿìó ³ îáåðíåíó çàäà÷³ êîìï’þòåðíîãî ñèíòåçó ìàòåð³à-
ë³â òà âêàçóº íàéêîðîòøèé øëÿõ äîñÿãíåííÿ ïîñòàâëåíî¿ ìåòè.

Ê ë þ ÷ å â û å ñ ë î â à: èíæåíåðíîå êîíñòðóèðîâàíèå ìàòåðèàëîâ, íîâûå ìàòåðèàëû ñ íà-
ïåðåä çàäàííûìè ñâîéñòâàìè, ïðÿìàÿ çàäà÷à, îáðàòíàÿ çàäà÷à.

Èñïîëüçîâàíèå èíôîðìàöèîííî-êîììóíèêàöèîííûõ òåõíîëîãèé ðàñøè-

ðÿåò âîçìîæíîñòè êàê èìèòàöèîííîãî êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ è

âû÷èñëèòåëüíûõ ýêñïåðèìåíòîâ [1], òàê è èíæåíåðíîãî «êîíñòðóèðîâà-

íèÿ» íîâûõ ìàòåðèàëîâ [2—5], ïîä êîòîðûì ïîäðàçóìåâàåòñÿ ðåøåíèå

çàäà÷ ïî ñîçäàíèþ íîâûõ ìàòåðèàëîâ ñ èñïîëüçîâàíèåì ìåòîäîâ èìèòà-

öèîííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, â òîì ÷èñëå êâàíòîâî-èìèòàöèîííîãî.

Êàê óêàçàíî â ðàáîòå [6], èíæåíåðíîå êîíñòðóèðîâàíèå ìàòåðèàëîâ

(ÈÊÌ) ñâîäèòñÿ ê ñëåäóþùèì òðåì çàäà÷àì: ïðÿìîé çàäà÷å, îáðàòíîé

çàäà÷å ïåðâîãî ðîäà è îáðàòíîé çàäà÷å âòîðîãî ðîäà. Ðåøåíèåì ïåðâûõ
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äâóõ çàäà÷ ÿâëÿåòñÿ ñîçäàíèå íîâåéøèõ çíàíèé íà îñíîâå óæå íàêîïëåí-

íûõ ñ èñïîëüçîâàíèåì ìàòåðèàëîâåä÷åñêèõ áàç äàííûõ. Ðåøåíèå îáðàò-

íîé çàäà÷è âòîðîãî ðîäà îñóùåñòâëÿåòñÿ ñ ïîìîùüþ ìåòîäîâ êâàíòîâî-

èìèòàöèîííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ (íàïðèìåð, ab initio ìåòîäîâ [7] êàê îäíîãî

èç íàèáîëåå òî÷íûõ âû÷èñëèòåëüíûõ ìåòîäîâ) [4, 8, 9], â ðåçóëüòàòå ÷åãî

ïîëó÷àþò ìàòåðèàëû ñ íàïåðåä çàäàííûìè ñâîéñòâàìè [10, 11].

Â çàäà÷àõ ôèçè÷åñêîãî ìàòåðèàëîâåäåíèÿ è ôèçèêè òâåðäîãî òåëà,

ðåøàåìûõ â ðàìêàõ óêàçàííîãî ïîäõîäà, ïðåäóñìàòðèâàåòñÿ èñïîëüçîâà-

íèå âû÷èñëèòåëüíûõ Ãðèä-òåõíîëîãèé, ò.å. ïðîãðàììíî-àïïàðàòíûõ

ñðåäñòâ, êîòîðûå ìîãóò ðàáîòàòü â ðàñïðåäåëåííûõ è ãåîãðàôè÷åñêè îò-

äàëåííûõ ðàçíîðîäíûõ âû÷èñëèòåëüíûõ ñðåäàõ äëÿ ðàñ÷åòíûõ ïðîöåäóð

áîëüøîãî îáúåìà.

Òàêèì îáðàçîì, â ìàòåðèàëîâåäåíèè àêöåíòû ñåãîäíÿ ñìåùàþòñÿ â

ñòîðîíó òåîðåòè÷åñêîãî êîíñòðóèðîâàíèÿ (ïðîãíîçèðîâàíèÿ) íîâûõ ìàòå-

ðèàëîâ è ïîèñêà èõ íîâûõ ñâîéñòâ íà îñíîâå íàêîïëåíèÿ è àíàëèçà ìèðî-

âûõ áàç äàííûõ. Â ìèðå îáñóæäàåòñÿ èäåÿ ðàçâèòèÿ ãëîáàëüíîé ñåòè

[12––14], êîòîðàÿ ÿâëÿëàñü áû ñïåöèàëèçèðîâàííûì èíôîðìàöèîííûì

ïðîñòðàíñòâîì íå òîëüêî äëÿ èíòåãðàöèè áàç äàííûõ, íàêàïëèâàåìûõ â

íàó÷íûõ öåíòðàõ ìèðà, íî è äëÿ ðåàëèçàöèè èäåîëîãèè êîìïüþòåðíîãî

êîíñòðóèðîâàíèÿ ìàòåðèàëîâ (Data Base Science and Science on Materials

Design).

Ïðè ñîçäàíèè íîâûõ ìàòåðèàëîâ îñîáîå çíà÷åíèå èìååò ïðåäâàðè-

òåëüíàÿ òåîðåòè÷åñêàÿ ðàáîòà, à êîìïüþòåðíûé ýêñïåðèìåíò ñòàíîâèòñÿ

íå ìåíåå âàæíûì, ÷åì ôèçè÷åñêèé. Â ñðåäíåñðî÷íîé ïåðñïåêòèâå (5—10

ëåò) ñðåäñòâà êîìïüþòåðíîãî êîíñòðóèðîâàíèÿ ìàòåðèàëîâ ñ èñïîëüçîâà-

íèåì ìåòîäîâ èìèòàöèîííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, â òîì ÷èñëå ìåòîäîâ êâàí-

òîâîãî êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, áóäóò èãðàòü òàêóþ æå âàæíóþ

ðîëü â íàíîòåõíîëîãèÿõ, êàê ñèñòåìû Computer-Aided Engineering (CAE) è

ðàñ÷åòû íà èõ îñíîâå â ñîâðåìåííîì ìàøèíîñòðîåíèè. Ïîýòîìó â ðàìêàõ

òåîðåòè÷åñêîãî ìàòåðèàëîâåäåíèÿ âîçíèêàåò íåîáõîäèìîñòü â ïîñòðîåíèè

àëãîðèòìîâ è îáîáùåííûõ ñõåì, ïî êîòîðûì ìîãóò áûòü ñîçäàíû ìàòå-

ðèàëû ñ íàïåðåä çàäàííûìè ñâîéñòâàìè.

Â îñíîâå ïðåäëàãàåìîãî àëãîðèòìà ÈÊÌ ëåæèò êîìáèíàöèÿ èìèòàöèîí-

íîãî, â ÷àñòíîñòè êâàíòîâî-èìèòàöèîííîãî, ìîäåëèðîâàíèÿ è ýêñïåðèìåí-

òàëüíîé ïðîâåðêè ðåçóëüòàòîâ ïðîãíîçèðîâàíèÿ òàêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ.

Àëãîðèòìû è ñõåìû ÈÊÌ, êîòîðûå ìîãóò áûòü èñïîëüçîâàíû â

àëãîðèòìàõ ÈÊÌ ïðè ðåøåíèè ïðÿìîé è îáðàòíîé çàäà÷ ïåðâîãî ðîäà,

ñëåäóþùèå.

1. Êëàñòåðíûé àíàëèç — ìîæåò áûòü èíòåãðèðîâàí â àëãîðèòìû ÈÊÌ

äëÿ àíàëèçà ýêñïåðèìåíòîâ ñ ïîëó÷åíèåì áîëüøîãî êîëè÷åñòâà äàííûõ.
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2. Ìîäåëè ïðîãíîçèðîâàíèÿ — ìîãóò áûòü èíòåãðèðîâàíû â àëãî-

ðèòìû ÈÊÌ äëÿ êëàññèôèêàöèè äàííûõ è èäåíòèôèêàöèè ïðîöåññîâ,

ñâîéñòâ, ïðèçíàêîâ è äðóãèõ èññëåäóåìûõ è ïðîãíîçèðóåìûõ îáúåêòîâ.

Óñëîâèåì èõ ïðèìåíåíèÿ ÿâëÿåòñÿ êîíå÷íîñòü íàáîðà ñâîéñòâ è ïðèçíàêîâ

èññëåäóåìûõ îáúåêòîâ.
3. Àíàëèç íà àññîöèàöèè — ìîæåò áûòü èíòåãðèðîâàí â àëãîðèòìû

ÈÊÌ è èñïîëüçîâàí äëÿ ðàçðàáîòêè ýâðåñòè÷åñêèõ ïðàâèë àíàëèçà ñâîéñòâ
ìàòåðèàëîâ è èõ ïîâåäåíèÿ íà îñíîâå áîëüøèõ ìàññèâîâ äàííûõ.

4. Îáíàðóæåíèå àíîìàëèé — ìîæåò áûòü èíòåãðèðîâàíî â çàâåðøàþ-
ùèå ýòàïû àëãîðèòìîâ ÈÊÌ êàê ñòàäèÿ îöåíêè è ïðîâåðêè ïîëó÷åííûõ
äàííûõ íà èõ àäåêâàòíîñòü.

Â ðàáîòå [15] ïðåäñòàâëåí îáçîð 87 íàèáîëåå ïîëíûõ ìàòåðèàëîâåä-
÷åñêèõ áàç äàííûõ. Â áîëüøèíñòâå èç íèõ óæå ðåàëèçîâàíû ýëåìåíòû
ïåðå÷èñëåííûõ ñõåì.

Â ðàáîòå [16] ðàññìîòðåíû íà÷àëüíûå ñòàäèè êîíñòðóèðîâàíèÿ íîâûõ
ìàòåðèàëîâ. Ïðèâåäåíû ñõåìû, èñïîëüçóåìûå äëÿ âûáîðà ïåðñïåêòèâíûõ
ñîñòàâîâ ìàòåðèàëîâ, îñíîâàííîãî íà æåëàåìûõ ýêñïëóàòàöèîííûõ õàðàê-
òåðèñòèêàõ â ñî÷åòàíèè ñî ñòðóêòóðîé è ôèçè÷åñêèìè ñâîéñòâàìè, ò.å.
ýòàïàõ ñõåì, ïðåäøåñòâóþùèõ ñòàäèÿì êâàíòîâî-èìèòàöèîííîãî ìîäåëè-
ðîâàíèÿ. Îñóùåñòâëåíà ïîïûòêà àëãîðèòìèçèðîâàòü ïðîöåññû âûáîðà ìà-
òåðèàëîâ äëÿ ïðîâåäåíèÿ èññëåäîâàíèé. Îäíàêî â ðàáîòå [16] íå äàí îòâåò
íà âîïðîñ, êàê äîâåñòè òåîðåòè÷åñêè ðàçðàáîòàííûé ìàòåðèàë äî ïðîìûø-
ëåííîé ýêñïëóàòàöèè.

Åùå îäíèì âàæíûì ïðèìåðîì ïðèìåíåíèÿ âû÷èñëåíèé íà îñíîâå
ab initio ïîäõîäîâ ÿâëÿåòñÿ èññëåäîâàíèå òåðìîäèíàìè÷åñêèõ, ñòðóêòóð-
íûõ, ýëåêòðîííûõ, óïðóãèõ, ìåõàíè÷åñêèõ è äðóãèõ ñâîéñòâ âûñîêîýíòðî-
ïèéíûõ ñïëàâîâ íà îñíîâå FeTiCoNiVCrMnCuAl, FeNiCrCuCo è äð. [17,
18]. Ýòî íàó÷íîå íàïðàâëåíèå âåñüìà ïåðñïåêòèâíî â ïëàíå èñïîëüçîâàíèÿ
ÈÊÌ äëÿ ïðÿìîé è îáðàòíîé çàäà÷ ïåðâîãî è âòîðîãî ðîäà.

Èñïîëüçîâàíèå óêàçàííûõ àëãîðèòìîâ ÈÊÌ è ñõåì êîíñòðóèðîâàíèÿ
ìàòåðèàëîâ ïîçâîëÿåò ðàçðàáîò÷èêàì îãðàíè÷èòü îáëàñòü ïîèñêà ïðè ñîç-
äàíèè ìàòåðèàëà ñ íàïåðåä çàäàííûìè ñâîéñòâàìè.

Ñîçäàíèå íîâûõ ìàòåðèàëîâ ñ íàïåðåä çàäàííûìè ñâîéñòâàìè ïðåäó-
ñìàòðèâàåò ïðîâåäåíèå áîëüøîãî ÷èñëà äîðîãîñòîÿùèõ èññëåäîâàíèé,
÷àñòü êîòîðûõ ìîæíî çàìåíèòü áîëåå ýêîíîìè÷åñêè âûãîäíûìè âû÷èñ-
ëèòåëüíûìè ýêñïåðèìåíòàìè.

Ìåòîäàìè êâàíòîâî-èìèòàöèîííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ íåîáõîäèìî óñ-
òàíîâèòü õèìè÷åñêèé ñîñòàâ ìàòåðèàëà è îïðåäåëèòü, êàêèå êðèñòàëëî-
ãðàôè÷åñêèå ñòðóêòóðû îáåñïå÷èâàþò åãî íåîáõîäèìûå íàïåðåä çàäàííûå
ñâîéñòâà. Ñëåäîâàòåëüíî, íàïåðåä çàäàííûå ñâîéñòâà – ýòî èñõîäíûå óñëî-
âèÿ çàäà÷è, à ïîèñê ñîñòàâà è êðèñòàëëîãðàôè÷åñêèõ ñòðóêòóð, ñ ïîìîùüþ
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êîòîðûõ ýòè íàïåðåä çàäàííûå ñâîéñòâà ìîãóò áûòü äîñòèãíóòû, — öåëü,
êîòîðàÿ äîëæíà áûòü äîñòèãíóòà â ðåçóëüòàòå ðåøåíèÿ çàäà÷è.

Ñîãëàñíî [19] àëãîðèòì ÈÊÌ ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåí êàê èòåðà-

öèîííûé ïðîöåññ ñî ñëåäóþùèìè øàãàìè:

1. Êâàíòîâî-èìèòàöèîííîå ìîäåëèðîâàíèå, ðåçóëüòàòû êîòîðîãî ÿâ-

ëÿþòñÿ îñíîâàíèåì äëÿ ðåêîìåíäàöèè íîâîãî ìàòåðèàëà;

2. Âûáîð ìåòîäà ïðîèçâîäñòâà è ðåêîìåíäîâàííîãî ìàòåðèàëà (íàïðè-

ìåð, èîííîå ðàñïûëåíèå, ýëåêòðîëèòè÷åñêîå è âàêóóìíîå îñàæäåíèå è äð.);

3. Ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ ïðîâåðêà, äåéñòâèòåëüíî ëè ðåêîìåíäóåìûé

ìàòåðèàë èìååò íàïåðåä çàäàííûå ñâîéñòâà;

4. Ïðÿìàÿ ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ òåõíîëîãè÷åñêàÿ ïðîâåðêà âûáðàííîãî

ìàòåðèàëà (ò.å. ìîæíî ëè èç ýòîãî ìàòåðèàëà èçãîòîâèòü íåîáõîäèìûå äå-

òàëè, ýëåìåíòû è äð.).

Ýòè øàãè ïîâòîðÿþòñÿ äî òåõ ïîð, ïîêà èññëåäîâàòåëü íå ðàçðàáîòàåò

ìàòåðèàë, îáëàäàþùèé íåîáõîäèìûìè ñâîéñòâàìè. Îäíàêî ïðåäñòàâëåí-

íàÿ ñõåìà ìåòîäè÷åñêè íå ÿâëÿåòñÿ èñ÷åðïûâàþùåé. Òàê, íàïðèìåð, èñõîä-

íûé ïóíêò îáðàòíîé çàäà÷è — ôîðìóëèðîâàíèå íàïåðåä çàäàííûõ ñâîéñòâ —

â íåé îòñóòñòâóåò, à òàêæå åñòü äðóãèå ìåòîäè÷åñêèå íåòî÷íîñòè. Íî

àâòîðàì ðàáîòû [19] óäàëîñü îñóùåñòâèòü ãëàâíîå: â ðåçóëüòàòå ïðàêòè-

÷åñêîãî èñïîëüçîâàíèÿ ïðåäëîæåííîãî èìè àëãîðèòìà Computational ma-

terials design íà îñíîâå âû÷èñëèòåëüíûõ (îáðàòíîé çàäà÷è âòîðîãî ðîäà) è

ðåàëüíûõ ýêñïåðèìåíòîâ ñîçäàíû íîâûå êîìáèíàöèè òîíêîïëåíî÷íûõ ìàòå-

ðèàëîâ äëÿ ïîâûøåíèÿ ïëîòíîñòè çàïèñè ìàãíèòíûõ íîñèòåëåé èíôîðìàöèè.

Êîýôôèöèåíò ãèãàíòñêîãî ìàãíåòîñîïðîòèâëåíèÿ øåñòèñëîéíîé ïëåíî÷íîé

êîìïîçèöèè Fe-Co-Cu-Ru-Mn, êîòîðûé èñïîëüçóåòñÿ â íàñòîÿùåå âðåìÿ, ñîñ-

òàâëÿåò 19 %, à êîýôôèöèåíò ãèãàíòñêîãî ìàãíåòîñîïðîòèâëåíèÿ òðåõñëîé-

íîé òîíêîïëåíî÷íîé êîìïîçèöèè Cr-Ca-Ni-As-Fe-Cr-S — 720 %.

Ðàññìîòðèì ïðåäëàãàåìûé àëãîðèòì ÈÊÌ [20], êîòîðûé ïðåäñòàâëåí

íà ðèñóíêå. Èñõîäíûì ýòàïîì äàííîãî àëãîðèòìà ÿâëÿåòñÿ øàã 1 — ôèçè-

÷åñêèå ñâîéñòâà, òåõíîëîãè÷íîñòü è ýêñïëóàòàöèîííûå õàðàêòåðèñòèêè.

Íà äàííîì ýòàïå îïðåäåëÿåòñÿ, êàêèìè ñâîéñòâàìè äîëæåí îáëàäàòü è äëÿ

ðåøåíèÿ êàêèõ çàäà÷ áóäåò èñïîëüçîâàí ìàòåðèàë, ñîñòàâ è êðèñòàëëî-

ãðàôè÷åñêóþ ñòðóêòóðó êîòîðîãî íåîáõîäèìî ñïðîãíîçèðîâàòü.

Íà ñëåäóþùåì ýòàïå (øàã 1à) íåîáõîäèìî îñóùåñòâèòü âûáîð èíòåð-

âàëîâ, â êîòîðûõ ïîèñê ìàòåðèàëà ñ æåëàåìûìè ñâîéñòâàìè (ïðÿìàÿ çàäà-

÷à è îáðàòíàÿ çàäà÷à ïåðâîãî ðîäà) ÿâëÿåòñÿ ïåðñïåêòèâíûì. Ýòîò ýòàï

îïèñàí â ðàáîòå [15].

Ïåðåõîä ê øàãó 2 îñóùåñòâëÿåòñÿ ïîñëå îïðåäåëåíèÿ óêàçàííîãî èí-

òåðâàëà. Íà ýòîì ýòàïå ïðèìåíÿþòñÿ ìåòîäû êâàíòîâî-èìèòàöèîííîãî

ìîäåëèðîâàíèÿ (Quantum Design (QD)), ïîçâîëÿþùèå ðàññ÷èòûâàòü è èí-
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Àëãîðèòì ÈÊÌ äëÿ ðåøåíèÿ ïðÿìîé è îáðàòíîé çàäà÷



òåðïðåòèðîâàòü ñëåäóþùèå ñâîéñòâà è õàðàêòåðèñòèêè: çîííàÿ ýíåðãå-

òè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà; ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé; çàðÿäîâàÿ ïëîòíîñòü; ïîëíàÿ

ýíåðãèÿ; ìàãíèòíûé ìîìåíò; ïåðèîä êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè; ìîäóëü

âñåñòîðîííåãî ñæàòèÿ; ýíåðãèÿ îáðàçîâàíèÿ; êîãåçèÿ; ôîíîííûé êîëåáàòåëü-

íûé ñïåêòð; ìîäóëü óïðóãîñòè; äèýëåêòðè÷åñêèå ñâîéñòâà; îïòè÷åñêàÿ ïðî-

âîäèìîñòü è äð. Ïîñêîëüêó ìåòîäû êâàíòîâî-èìèòàöèîííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ

áûñòðî ðàçâèâàþòñÿ, â áëèæàéøåé ïåðñïåêòèâå ñòàíåò âîçìîæíûì ïðîãíî-

çèðîâàòü åùå áîëåå øèðîêèé ñïåêòð ñâîéñòâ ìàòåðèàëîâ.

Ñëåäóåò çàìåòèòü, ÷òî ïðè ïîèñêå ìàòåðèàëîâ ñ æåëàåìûìè ìåõàíè-

÷åñêèìè ñâîéñòâàìè áîëåå òî÷íûå ðåçóëüòàòû äàþò îäíè ìåòîäû êâàí-

òîâî-èìèòàöèîííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, à ïðè ïîèñêå, íàïðèìåð, ýëåêòðî-

ôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ, — äðóãèå. Êàêèå èìåííî ìåòîäû áóäóò èñïîëüçîâà-

íû íà ýòîì ýòàïå àëãîðèòìà, çàâèñèò îò êâàëèôèêàöèè ýêñïåðèìåíòàòîðà è

òåîðåòèêà. Äàëåå ïðîèñõîäèò ïåðåõîä ê øàãó 3.

Ïîñëå âûïîëíåíèÿ øàãîâ 3—5 ïðîèñõîäèò ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ ïðî-

âåðêà (øàãè 6 è 7): èçãîòîâëåíèå îáðàçöîâ è îïðåäåëåíèå, äåéñòâèòåëüíî

ëè ýòè ðåàëüíî èçãîòîâëåííûå îáðàçöû èìåþò íåîáõîäèìûå íàïåðåä çà-

äàííûå ñâîéñòâà. ×èñëî öèêëîâ ýêñïåðèìåíòàëüíîé ïðîâåðêè (5-6-7) ìî-

æåò áûòü ìíîãîêðàòíûì, â çàâèñèìîñòè îò îáúåêòèâíûõ è ñóáúåêòèâíûõ

ôàêòîðîâ. Â ñëó÷àå íåäîñòèæåíèÿ óñïåõà íà ñòàäèÿõ ýêñïåðèìåíòàëüíîé

ïðîâåðêè íåîáõîäèìî ïîâòîðèòü èòåðàöèîííûé öèêë 1à-2-3-4-5-6-7.

Åñëè ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ ïðîâåðêà äàëà ïîëîæèòåëüíûå ðåçóëüòàòû,

òî ïåðåõîäèì ê øàãó 9. Åñëè ðåçóëüòàòû ïðîâåðêè íà øàãå 9 èññëåäîâàòåëÿ

óäîâëåòâîðÿþò, çàäàíèå ñ÷èòàåòñÿ âûïîëíåííûì — ñîçäàí íîâûé ìàòå-

ðèàë. Åñëè ðåçóëüòàòû ïðîâåðêè íå óäîâëåòâîðÿþò èññëåäîâàòåëÿ, íåîáõî-

äèìî ïîâòîðèòü èòåðàöèîííûé öèêë, íà÷èíàÿ ñ øàãà 2.

×èñëî èòåðàöèîííûõ öèêëîâ, êîòîðûå íåîáõîäèìî áóäåò îñóùåñò-

âèòü, ïðåäâèäåòü íåâîçìîæíî. Ýòî çàâèñèò êàê îò îáúåêòèâíûõ ôàêòîðîâ,

íàïðèìåð ïðèðîäíàÿ ñëîæíîñòü ïîñòàâëåííîãî çàäàíèÿ (åñòü çàäàíèÿ, êî-

òîðûå âûïîëíèòü íåâîçìîæíî), òàê è îò ñóáúåêòèâíûõ (èíòóèöèÿ, îïûò è

ãëóáèíà çíàíèé ýêñïåðèìåíòàòîðà è òåîðåòèêà è äð.). Îäíàêî ïîíÿòíî, ÷òî

èñïîëüçîâàíèå ïðåäëîæåííîãî è àíàëîãè÷íûõ àëãîðèòìîâ ýêîíîìè÷åñêè âû-

ãîäíåå, ÷åì èçãîòîâëåíèå ñîòíè ñïëàâîâ è èõ èññëåäîâàíèå â íàäåæäå îòûñ-

êàòü «ñ÷àñòëèâûé» ñîñòàâ ñ íåîáõîäèìûìè ñâîéñòâàìè.

Âûâîäû

Ðàçðàáîòàííûé àëãîðèòì ÈÊÌ êàê èòåðàöèîííûé öèêë ìîæåò áûòü ïðè-

ìåíåí ïðè ñîçäàíèè íîâûõ ìàòåðèàëîâ. Â åãî îñíîâå ëåæèò êîìáèíàöèÿ

èìèòàöèîííîãî, â ÷àñòíîñòè êâàíòîâî-èìèòàöèîííîãî, ìîäåëèðîâàíèÿ è
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ýêñïåðèìåíòàëüíîé ïðîâåðêè ðåçóëüòàòîâ ïðîãíîçèðîâàíèÿ òàêîãî ìîäå-

ëèðîâàíèÿ.

Àëãîðèòì ÈÊÌ ïîçâîëÿåò ñòðóêòóðèðîâàòü è îáîáùàòü ïðîöåññ êîíñò-

ðóèðîâàíèÿ ìàòåðèàëîâ ñ íàïåðåä çàäàííûìè ñâîéñòâàìè, à òàêæå îáîñíîâàí-

íî ïðîãíîçèðîâàòü ôèçè÷åñêè âîçìîæíûå ñâîéñòâà íîâîãî ìàòåðèàëà.

Àëãîðèòì ÈÊÌ îáúåäèíÿåò ïðÿìóþ è îáðàòíóþ çàäà÷è êîìïüþòåð-

íîãî êîíñòðóèðîâàíèÿ ìàòåðèàëîâ è óêàçûâàåò êðàò÷àéøèé ïóòü äîñòè-

æåíèÿ ïîñòàâëåííîé öåëè.

Èñïîëüçîâàíèå ÈÊÌ ñïîñîáñòâóåò ñîêðàùåíèþ ñðîêîâ ñîçäàíèÿ íî-

âîãî ïðîäóêòà è âûâåäåíèÿ åãî íà ðûíîê, óìåíüøåíèþ ðàñõîäîâ íà åãî

ðàçðàáîòêó, òåì ñàìûì ïîâûøàÿ êîíêóðåíòîñïîñîáíîñòü.

The algorithm of the Computational Materials Design (CMD) method as an iterative loop with
several steps has been developed. The algorithm is based on a combination of simulation (in par-
ticular — quantum-simulation modeling) and experimental verification of its supposed results.
The algorithm proposed combines both «a direct» as well as «an inverse» problems of CMD and
shows the shortest way to achieve the formulated goal.
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