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Современные аддитивные технологии предполагают использование новых материалов. Алюминий и его сплавы, в значительной степени используются для производства металлических добавок. Такие свойства, как малый вес, низкие энергозатраты на переплавку и возможность практически полной переработки дают возможно использовать его в качестве конструкционных металлических материалов. Потенциалы машинного обучения (MLP) необходимы для изучения фундаментальных механизмов деформации и разрушения в металлах и сплавах, поскольку соответствующие дефекты (дислокации, трещины и т.д.) превышают масштабы, доступные методами из первых принципов. Машинное обучение в рамках нейронной сети Белера-Парринелло используется для создания широко применимого потенциала для чистого алюминия (Al) ГЦК (fcc), ОЦК (bcc) и ГПУ (hcp). В таблице 1 представлены упругие свойства, которые предсказывает потенциал нейронной сети (NNP).
Таблица 1. Сравнение свойств, полеченных для NNP и DFT с экспериментальными данными.

	Свойства
	Эксперимент
	DFT
	NNP

	Постоянная решётки (Å)
	4.049 [1]
	4.036
	4.05 (0.02%)

	Упругие константы (ГПа)
	
	
	

	C11
	114.38 [2]
	113.91
	116.96 (2.26%)

	C12
	61.99 [2]
	65.64
	65.37 (5.45%)

	C44
	31.61 [2]
	52.98
	41.60 (31.60%)

	Плотность (г/см3)
	2.7 [1]
	2.7260
	2.6960 (-0.15%)

	Модуль сдвига
	24.8 [3]
	24.135
	25.795 (4.01%)


MLP обучается на основе теории функционала плотности (DFT) и хорошо предсказывает важные с точки зрения металлургии структуры дислокаций и трещин. В работе проведено обширное сравнение с существующими потенциалами такие как EAM, MEAM и ANI-Al. Эти результаты демонстрируют, что единый потенциал машинного обучения может быть использован для описания широкого спектра явлений, необходимых для металлургических приложений.
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