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Atomistic simulation of multi-component melt using high-dimensional neural network 

potential was performed using classical molecular dynamics. Ab initio and neural network 

simulations were compared. Parameters of solidification of the multi-component melt into 

high-entropy alloy were computed. 

 

Высоко-энтропийные сплавы (ВЭСы), по определению, являются сплавами, 

содержащими не менее 5 компонентов, представленных в атомных долях не 

меньших 5 % и не больших 35 %. При этом ВЭСы должны представлять собой 

неупорядоченный твердый раствор замещения [1]. В настоящее время одним из 

самых популярных методов синтеза ВЭСов является дуговая плавка. То есть бла-

годаря тепловому эффекту электрической дуги исходные чистые компоненты 

плавятся и, в последствии перемешавшись, начинают представлять собой много-

компонентный расплав. Свойства ВЭСов зависят от свойств исходного расплава, 

таким образом, знание свойств расплава может помочь в прогнозировании 

свойств ВЭСа.   

Структурные и динамические характеристики жидкостей, в том числе и рас-

плавов, могут быть определены при помощи метода молекулярной динамики – 

метода, который позволяет исследовать временную эволюцию системы взаимо-

действующих атомов путём интегрирования их уравнений движения. Взаимодей-

ствие между атомами может быть задано при помощи заранее определенных 
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потенциалов взаимодействия (классическая молекулярная динамика), так же 

силы, действующие на атомы, могут быть посчитаны исходя из информации об 

электронной подсистеме (первопринципная молекулярная динамика (ab initio 

molecular dynamics – AIMD). Проблемой классической молекулярной динамики 

многокомпонентных систем является необходимость задания большого числа па-

раметров взаимодействия, которые зачастую не могут быть определены. От этого 

недостатка избавлена AIMD, в которой явно учитывается электронная подси-

стема. Основным недостатком метода AIMD является его низкая производитель-

ность, что ограничивает моделируемые системы как в числе атомов, так и во вре-

менной протяженности траектории, которая может быть посчитана.    

Проведение расчетов методом классической молекулярной динамики с ис-

пользованием потенциалов, сконструированных на основе AIMD расчетов помо-

гает объединить преимущества обоих методов и исключить их недостатки. От-

носительно новой и достаточно эффективной процедурой конструирования та-

ких потенциалов является метод многомерных нейронных сетей (high-

dimensional neural network potential – HDNNP) [2]. В данной работе, при помощи 

метода HDNNP, на основе AIMD расчетов, проведенных в программном обеспе-

чении VASP [3], был разработан многочастичный потенциал классической моле-

кулярной динамики для ряда многокомпонентных расплавов. Затем, при помощи 

программного обеспечения LAMMPS [4], был проведен молекулярно-динамиче-

ский расчет тех же расплавов, но уже для большего числа атомов и более длин-

ных траекторий. Расчет в LAMMPS был так же применен для выявления зависи-

мостей структурных и динамических свойств многокомпонентного расплава от 

температуры. А также, благодаря включению в тренировочный набор для 

HDNNP различных кристаллических фаз, удалось напрямую смоделировать кри-

сталлизацию ВЭСов из расплава. 
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