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В данной работе мы представляем результаты моделирования ширины запрещённой зоны монокристаллов с помощью методов машинного обучения. Под термином “машинное обучение” подразумевается не прямое решение задачи, а обучение в процессе решения похожего набора задач. Машинное обучение можно применить для следующего ряда задач: кластеризация, классификация и регрессия. В своей работе мы использовали машинное обучение для решения задач регрессии и классификации.
Одной из проблем при постановке задач в данной области является непосредственное представление данных модели. Объект исследования в нашей работе  - кристаллическая ячейка, т.е. набор атомов и векторов трансляции решётки. Прямое отображение данных в вектор признаков приводит к тому, что один объект может быть описан разными способами в результате каких-либо унитарных преобразований. Для описания кристаллической решётки с атомами необходимо такое описание, которое явно не учитывает пространственную структуру, т.е. является как минимум поворотно и трансляционно-инвариантным.
Для решения данной проблемы мы используем следующие модели: стехиометрическая – информация только о количестве и типе атомов ячейки; парная – информация о парной функции распределения ячейки; комбинированная – комбинация из стехиометрической и парной.
Непосредственные задачи регрессии и классификации определяются следующим образом: задача регрессии – по информации о кристаллической ячейки определить ширину запрещённой зоны кристалла; задача о классификации – по информации о кристаллической ячейки определить класс величины ширины запрещённой зоны кристалла(метал, узко-, средне- и широкозонный).
Обучение производилось по данным из набора “Open Quantum Materials Database”[Saal J.E., 2013], в котором представлены результаты более 50 тысяч квантовохимических расчётов электронной структуры кристаллических структур. Основной алгоритм, использованный для обучения – градиентный бустинг над решающими деревьями[Chen T., 2016]. Мы также предприняли попытку использования глубинных нейронных сетей[Chollet F., 2015] для решения задач регрессии и классификации наших моделей.
По результатам нашей работы можно однозначно сказать, что предсказания класса ширины запрещенной зоны кристалла с помощью комбинированной модели точны в 80% случаев.
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