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The resulting single-layer phosphorene model created by classical molecular dynamic 

simulation and deep learning package has properties of the real material. 

 

Глубокое обучение широко распространено в современных технологиях, а его 

использование в физике конденсированного состояния является многообещаю-

щим. Так с помощью пакета глубокого обучения DeePMD-kit [1] возможно по-

строить модель силовых полей межатомных взаимодействий различных матери-

алов. В данной работе была предпринята попытка построить таким методом си-

ловые поля фосфорена [2].   

Объектами обучения могут быть результаты моделирования ab initio молеку-

лярной динамики (МД). В 1985 году Кар и Парринелло предложили метод МД 

[3], в котором система взаимодействующих электронов и ионов рассматривается 

совместно, причём движение ядер атомов, задаётся классически, а электронные 

степени свободы – квантово механическими волновыми функциями.   

В пакете программ Quantum-Espresso [4] имеется возможность моделирова-

ния методом МД Кара-Парринелло. В качестве элементарной ячейки взят эле-

мент решётки фосфорена, состоящий из 16 атомов (Рисунок 1).   

Со сгенерированной моделью силовых полей становится возможным прово-

дить моделирование методом классической МД, в котором численно интегриру-

ются уравнения Ньютона.   
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Рис. 1. Элемент кристаллической решётки фосфорена 

 

Для листа фосфорена (система из 1296 атомов) программой LAMMPS [5] 

было проведено моделирование классической МД. Результаты симуляции пока-

зывают стабильность системы во времени. В качестве количественной физиче-

ской характеристики была взята плотность материала, измеренное значение ко-

торой (2.72 г/см3) очень близко к реальному (2.69 г/см3). 
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