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1、 研究背景
科学技术的飞速发展，极大地促进了人们对科学真知的探索，与此同时，也积累了大量的数据[1]。而最近非常火爆的人工智能，对于人们对新材料的研发和设计，以及挖掘筛选数据，无疑是锦上添花。其中最受科学家青睐的是人工智能的一个分支机器学习。传统的实验和计算建模经常需要耗费巨大的时间和资源，并收到实验条件和理论基础的限制。因此，必须开发一种加速新材料发现和设计过程的新方法。使用机器学习来发现和设计材料受到越来越多的重视，并在时间效率和精度方面都取得了很大的进步。
目前，在材料研究领域，利用机器学习有诸多方面，现举例如下：1）利用机器学习预测超导转变温度。马里兰大学帕克校区Valentin Stanev 教授领导的研究团队，开发了几种机器学习算法，对超过12000多种已知超导体和候选材料的超导转变温度进行建模。搜索了整个无机晶体结构数据库并预测出30多种新的潜在超导体[2]。2）日本研究者Tetsuro Ueno 和Kanta Ono 等提出，利用机器学习可以减少X射线磁圆二色光谱确定材料中磁矩时所需数据点的数量[3]。3）美国康涅狄格大学的Rampi Ramprasad 研究团队，基于机器学习提出了一条有效的方法生成高精度原子力场，为纳米级别系统的分子动力学模拟提供了一条有效途径[4]。
本文基于以上研究，探索利用机器学习中的线性回归模型和原子环境模拟[5]，实现对Pt元素的分子动力学模拟，计算Pt原子所受的力，及其基态。
二、研究意义
精确地计算得到多体薛定谔方程的解，即能量关于原子位置的函数，只有氢原子体系和氢气离子中可以解的。过去几十年，发展了很多有价值的理论研究，比如，微扰理论，Hatree-Fock理论[6]和Kohn-Sham密度泛函理论[7]，为复杂的多体系统的电子结构的研究提供了精确的近似[8-12]。然而，电子结构方法的计算成本随着体系的大小，极剧地增长。此外，几何结构和体系成分的数量随着体系原子数量和种类在增加。这些问题对于利用电子结构方法研究几百个原子的大体系是不实际的。然而，许多有价值的现象发生在体系非常大规模里。并且根据现有计算能力，对于从头算分子动力学纳秒级别的量子力学模拟，需要花费几年的时间完成。因此，亟待改善计算方法。
为了解决以上问题，投入大量精力发展模型最小化PES[13-15]，这些方法适用于固定原子数目和种类的体系。这些方法包括重构Kernel Hilbert 空间[16]，改变原子坐标的前馈神经网络等。最小化PES如下图所示。
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图.1
三、实现Pt元素的基态寻找过程
1）理论背景
机器学习回归算法善于拟合未知近似函数到任意的精度。基于此，回归模型的表达式如下[17-18]：Feature map and regression
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                                       （1）

是原子i的特征矢量，[image: ]是机器学习函数，近似与Ei。
基本流程如下：
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图.2
此流程对于同种类型的原子及给定的模型参数，可以得到组合不变性，也适用与原子数量不同的体系。
除线性回归模型外，还有前馈神经网络模型、Kernel桥回归模型和支持矢量回归模型[19]。下图为前馈圣经网络模型示意图。
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图.3
本文利用线性回归模型对Si元素的训练集和测试集进行研究。
2） 描述器
目前研究势函数的描述器有Gaussian描述器和Zernike描述器和Bispectrum描述器[20-22]，其中描述最准确的是Zernike描述器。现简述Gaussian描述器如下：
对于二体相互作用，其之间的相互作用的表达式如下[23]：
[image: ]                                  （2）
对于三体相互作用，由于原子之间存在夹角，其之间的相互作用表达式如下[23]：
[image: ]                    （3）
其中[image: ][image: ]为原子之间夹角的表达式。
由于考虑的是中心原子的局域化学环境，因此截断函数的表达式如下[23-24]：
[image: ]                      （4）
3）安装AMP软件
安装AMP之前需要：
Python
ASE 
NumPy+SciPy
并行过程需要的软件包：
Pexpect（or pxssh）
ZMQ
4）Si元素数据来源于数据库Material Project，ICSD，COD。
本文选用Matrial Project数据库。
5） 并行运算流程
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图.4

4、 结果与讨论
Pt原子之间的相互作用使用EMT calculator，运动方程的积分使用velocity Verlet 算法，时间步长为5fs，总时间为500fs。产生了100个原子组态。这些组态分为60个为训练数据集，40个测试数据集。使用高斯描述器计算原子之间的距离，测试后的默认参数的取值如下图。
[image: ]
图.5
1） 训练时得到的能量收敛标准和力收敛标准如下：
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图.6
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图.7
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