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(в рамках учебной, производственной, преддипломной практики)


	ФИО студента
	Рябов Александр Александрович


	Факультет, группа
	ФУПМ, М05-874А


	Базовая организация, кафедра 
	ВЦ РАН;  Кафедра интеллектуальных систем


	Тема НИР
	Создание классического потенциала NbC на основе методов машинного обучения


	 Проделанная работа и полученные результаты по НИР
	Произведен анализ статей в области создания межатомных потенциалов средствами машинного обучения. Изучены основы DFT-расчетов в VASP для создания обучающей выборки. Изучена работа программы Potfit, ее теоретические аспекты (симуляция отжига и метод сопряженных градиентов). Произведены молекулярно-динамические DFT расчеты программой VASP, сгенерирована обучающая выборка из атомных конфигураций чистого Nb. Создан тестовый межатомный потенциал для чистого Nb, исследованы его физические параметры. Изменен код оптимизатора Potfit в пользу уменьшения времени вычислений. Для дальнейших вычислений создана обучающая выборка, состоящая из атомов двух типов – Nb и C. Произведены тесты алгоритмов оптимизации по энергиям атомных конфигураций и алгоритма дифференциальной эволюции.


	Итоги НИР за семестр
	Доклады на научных конференциях, семинарах (авторы, название доклада и конференции, место проведения)

	Доклад Рябова А.А. на семинаре по теме НИР в Центре по проектированию, производственным технологиям и материалам Сколковского института науки и технологий.

	
	Научные публикации (авторы, название работы и издания)
	

	
	Участие в конкурсах на лучшую НИР и выставках (авторы, название работы и конкурса (экспоната и выставки))
	

	
	Медали, дипломы, грамоты, премии и т.п. на конкурсах на лучшую НИР и на выставках (авторы, название работы и конкурса (экспоната и выставки), вид награды)
	

	
	Проекты, поданные на конкурсы грантов (авторы, название и вид гранта)
	

	
	Полученные гранты (авторы, название и вид гранта)
	

	
	Другое (заявки и охранные документы на объекты интеллектуальной собственности, проданные лицензии на их использование, стипендии Президента и Правительства РФ и т.п.)
	

	Материальная поддержка НИР студента за семестр (с указанием источника финансирования)
	

	План работы на следующий семестр
	DFT-расчеты диффузии углерода в ниобий с помощью программ VASP и Siesta; разработка собственного программного обеспечения для создания межатомного потенциала NbC с применением алгоритмов машинного обучения.


	Отзыв научного руководителя
	Работа проделана в соответствии с поставленной задачей. Полученные результаты являются залогом для дальнейших разработок по теме НИР.

А.А. Рябов показал себя целеустремленным, ответственным студентом, имеющим творческий подход к решению научных задач.


	Оценка НИР студента за семестр
	Отлично (10)
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