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Введение

Уникальное сочетание магнитных, оптических 
и полупроводниковых свойств делают халькоге-
нидные шпинели перспективными материалами 
для создания магнитооптических элементов па-
мяти и сенсоров [1 – 7]. Показана возможность 
использования этих веществ в качестве анодов в 
натрий-ионных батареях [8]. Применение простых 
трехкомпонентных халькошпинелей уже не удов-
летворяет потребности современной электроники, 
поэтому ведутся работы, посвященные получению 
и исследованию свойств более сложных по составу 
шпинелей [1, 3, 9, 10]. Однако в литературе име-
ются сведения о небольшом круге синтезирован-
ных многокомпонентных шпинелей. В частности, 
наиболее полная информация о них содержится в 
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разработанной нами базе данных “Фазы” по свой-
ствам неорганических соединений [11], в которой 
отражена информация о менее 80 четверных шпи-
нелях с серой и селеном разного состава. 

Цель настоящей работы — прогнозирование 
новых шпинелей состава ABCX4, где A, B и C — 
разные химические элементы, а X — S или Se.

Анализ существующих методов прогноза новых 
шпинелей

В базе данных “Фазы” [11] хранится информа-
ция о 28 шпинелях состава ABCS4 и 5 — состава 
ABCSe4 (табл. 1). Во многих случаях эти составы 
соответствует твердым растворам.

Учитывая практическую важность халькошпи-
нелей, были предприняты многочисленные попыт-
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ки найти критерии их образования, включающие 
свойства химических элементов, входящих в их со-
став [21 – 32]. В подавляющем большинстве случа-
ев эти критерии относились к трехкомпонентным 
халькошпинелям состава AB2X4.

В работах [21, 22] предложено использовать 
для разделения областей существования различ-
ных кристаллических структур соединений состава 

AB2X4 проекции в координатах A B A
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где χA и χB — электроотрицательности элементов A 
и B, 2

er  = (rA + rX)2 + (rB + rX)2 + 1,155(rA + rX)× 
×(rB + rX), где rA, rB и rX — ионные радиусы со-
ответствующих ионов элементов A, B и X. В ста-
тье [23] предложено использовать для этих целей 
проекции в координатах ионных радиусов rA и rB, 
проекции в координатах псевдопотенциальных 
радиусов — в работах [24, 25] и ионных радиусов 
по Шеннону – Превитту элементов A и B приме-
нили для разделения инверсных и нормальных 
халькошпинелей в [24]. В [26 – 28] использованы 
диаграммы в координатах псевдопотенциальных 
орбитальных радиусов также для определения об-
ластей устойчивости халькошпинелей. Проекция в 
координатах “сумма ионных радиусов по Шеннону 
– Превитту – сумма электроотрицательностей A, 
B и X” была применена в [29] для классифика-
ции халькогенидных соединений состава AB2X4 с 
различными типами кристаллической структуры. 
Ионные радиусы по Шеннону – Превитту [30] и 
отношения ионных радиусов [31] использованы 
для поиска границ существования основных струк-

турных семейств соединений вышеуказанного со-
става. 

В [32] для прогноза новых халькогенидных 
соединений состава AB2X4 с различными типа-
ми кристаллической структуры были применены 
квантовомеханические расчеты.

Проанализировав различные проекции то-
чек, соответствующих разным классам соедине-
ний состава ABCX4, можно сделать вывод, что 
использование только размерных факторов и 
электроотрицательностей недостаточно для фор-
мирования критериев, позволяющих надежно 
предсказывать новые халькошпинели вышеука-
занного состава. Необходимо включать в искомые 
критерии и другие свойства химических элемен-
тов. Именно такой подход был предложен нами для 
прогноза новых халькошпинелей состава AB2X4 
[33, 34]. Использование метода обучения ЭВМ [35] 
позволило сформировать критерии, включающие 
множество параметров компонентов (электроотри-
цательности, потенциалы ионизации, ковалентные 
радиусы и другие свойства элементов, а также тер-
модинамические свойства простых халькогенидов). 
Эти критерии дали возможность прогнозировать 
еще не полученные халькогенидные соединения 
состава AB2X4 и предсказать тип их кристалличе-
ской структуры при комнатной температуре и ат-
мосферном давлении [33, 34]. Экспериментальная 
проверка полученных прогнозов показала, что их 
средняя точность выше 78 %. Менее удачной была 
попытка в работе [36] использовать программу 
обучения ЭВМ, основанную на методе потенци-

Таблица 1 

Известные халькошпинели

Table 1 

Known chalcospinels

Состав Ссылка Состав Ссылка Состав Ссылка
LiInSnS4 10 CuInSnS4 13 CuCoRhS4 15
CuVTiS4 12, 13 AgCrSnS4 15 CdSbInS4 18
CuCrSnS4 12 – 14 AgInZrS4 14 ZnCrGaS4 19
CuCrTiS4 13, 14 AgInSnS4 3 HgCrGaS4 19
CuCoTiS4 13 CuCrVS4 3 CdCrInS4 20
CuTiZrS4 13 CuCrRhS4 14, 16 ZnCrInS4 20
CuTiSnS4 13 MnCrInS4 16 CuCrSnSe4 14
CuVZrS4 13 FeCrInS4 16 CuCrTiSe4 14
CuVSnS4 13 CoCrInS4 16 CuCrZrSe4 14
CuCrZrS4 12-14 NiCrInS4 17 CuCrHfSe4 14
CuCrHfS4 14 CdCrGaS4 17 AgCrSnSe4 14
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альных функций. Экспериментальная проверка по-
казала, что точность прогнозов ниже 37 %.

Методы расчета

Для решения поставленной задачи была ис-
пользована разработанная нами информацион-
но-аналитическая система (ИАС) [37], которая 
объединяет базы данных по свойствам неорганиче-
ских веществ и материалов и подсистему анализа 
информации и поиска многомерных закономер-
ностей, основанную на методах обучения ЭВМ. 
Процедура использования ИАС для поиска слож-
ных закономерностей в химической информации 
и прогнозирования новых неорганических фаз и 
оценки их свойств включала следующие этапы:

1. Отбор примеров для компьютерного анали-
за;

2. Выбор исходного набора свойств элементов 
для формирования искомых критериев; 

3. Поиск свойств элементов и простых алге-
браических функций от этих свойств, которые обе-
спечивали бы наибольшее разделение различных 
классов фаз вышеуказанного состава;

4. Компьютерный анализ отобранной информа-
ции с дальнейшим отбором алгоритмов машинно-
го обучения, которые позволили бы сформировать 
критерии, обеспечивающие наилучшее разделение 
разных классов веществ;

5. Использование найденных многомерных 
критериев для прогнозирования еще не получен-
ных фаз и оценки их свойств.

Рассмотрим подробнее методику использова-
ния ИАС для прогнозирования халькошпинелей 
состава ABCX4 на разных этапах.

I. Отбор примеров для компьютерного анализа
Основным источником исходной информации 

для компьютерного анализа была БД “Фазы” [11], 
входящая в состав ИАС. Были выбраны наиболее 
распространенные составы: AIBIIICIVX4 (X — S 
или Se) и AIIBIIICIIIS4. Во втором случае при обуче-
нии ЭВМ в выборку для анализа были добавлены 
данные о тройных соединениях состава AIIBIII

2S4, 
что позволило увеличить точность последующего 
прогнозирования. 

II. Выбор исходного набора свойств компонен-
тов для формирования искомых критериев

Информация о веществах представлена в памя-
ти ЭВМ в виде матрицы, строки которой включали 
набор значений параметров элементов, входящих в 
состав конкретного вещества с указанием, к како-

му классу оно относится. Выбор исходных свойств 
элементов основан на существующих представле-
ниях о физической и химической природе исследу-
емых веществ. Информация о свойствах элементов 
получена из разработанной нами БД “Elements” 
(http://phases.imet-db.ru/elements). Результатом про-
ведения первых двух этапов была выборка для по-
следующего компьютерного анализа (обучающая 
выборка).

III. Нахождение наиболее важных для класси-
фикации свойств элементов и простых алгебраиче-
ских функций от этих свойств

Для отбора свойств элементов и автоматически 
сгенерированных алгебраических функций от этих 
свойств, наиболее важных для разделения разных 
классов веществ, использована специальная про-
грамма [38], включенная в ИАС. Использование 
алгебраических функций от свойств элементов 
упрощает последующее формирование искомых 
критериев. Следует отметить, что добавление та-
ких функций значительно увеличивает количество 
параметров компонентов (до сотен и даже тысяч), 
повышая размерность признакового пространства. 
В связи с этим отбор только наиболее важных для 
классификации алгебраических функций для по-
следующего их включения в искомый критерий, 
значительно ускоряет процесс его формирования 
и часто способствует повышению точности про-
гнозирования. Результат работы программы [38] 
— нахождение параметров компонентов, наиболее 
хорошо разделяющих заданные классы веществ.

IV. Компьютерный анализ отобранной инфор-
мации

Для поиска критериев, позволяющих прогно-
зировать новые халькошпинели, был использо-
ван комплекс из 15 программ обучения ЭВМ [35, 
39], включенный в ИАС [37]. Используемые про-
граммы позволили выделить в многомерном про-
странстве свойств компонентов области, которые 
соответствуют известным соединениям со струк-
турой шпинели. Для оценки точности прогнозиро-
вания с применением сформированных критериев 
использована широко применяемая для этих целей 
процедура скользящего контроля, подробно опи-
санная в [39]. В результате отобраны наиболее точ-
ные алгоритмы обучения ЭВМ для решения данной 
задачи. Для того, чтобы компенсировать ошибки 
отдельных алгоритмов обучения ЭВМ и получить 
в итоге более точное решение задачи применена 
процедура принятия коллективного решения на 
основе специальных программ [39], включенных в 
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ИАС. Для оценки точности обобщенных критери-
ев, полученных с использованием этих программ, 
применяли экзаменационное распознавание ин-
формации о заданном количестве веществ, данные 
о которых были случайно выбраны из обучающих 
выборок и не использованы при обучении ЭВМ 
(на завершающем этапе прогнозирования эти кон-
трольные примеры возвращали в выборку для обу-
чения ЭВМ). Следует отметить, что использование 
коллективных методов является хорошим спосо-
бом увеличения точности прогнозирования и ши-
роко применяется в различных областях [40].

V. Прогнозирование еще не полученных халь-
кошпинелей

При прогнозировании новых халькошпинелей 
использовали только данные о свойствах элементов. 
Все прогнозы приведены для атмосферного дав-
ления и комнатной температуры. Процедура про-
гнозирования и формирования таблицы прогнозов 
осуществляется в ИАС автоматически. Пользователь 
указывает только наборы символов элементов. 

Все указанные процедуры обучения ЭВМ и 
прогнозирования проводили отдельно для соста-
вов AIBIIICIVX4 (X – S или Se) и AIIBIIICIIIS4.

Расчетная часть

Состав AIBIIICIVX4 (X — S или Se)

После экспертной оценки в выборку для ком-
пьютерного анализа включена информация о 20-ти 
халькошпинелях состава AIBIIICIVX4, и 103-х сое-
динениях с кристаллической структурой, отличной 
от шпинельной при обычных условиях, а также  
10-ти системах A2X – B2X3 – CX2, в которых не об-
разуются соединения состава ABCX4. 

Состав AIIBIIICIIIS4

В выборке для обучения ЭВМ отобрана инфор-
мация о 13-ти халькошпинелях состава AIIBIIICIIIS4, 
и 20-ти соединениях с кристаллической структу-
рой, отличной от шпинельной при обычных ус-
ловиях. В обучающую выборку также добавлены 
примеры 48 шпинелей состава AIIBIII

2S4, 90 соеди-
нений этого состава, имеющих кристаллическую 
структуру, отличную от шпинельной, и 18 систе-
мах AS – B2S3, в которых не образуются соедине-
ния состава AB2S4.

В обеих задачах в исходный набор параме-
тров компонентов включены следующие свой-
ства химических элементов: ковалентный радиус 

(по Бокию – Белову), псевдопотенциальный ра-
диус (по Цангеру), ионный радиус (по Шеннону 
– Превитту), расстояния до внутренних (S6) и до 
валентных электронов (S5) (по Шуберту), первые, 
вторые и третьи потенциалы ионизации атомов 
(E5, E6 и E7), номера (по Менделееву – Петтифору) 
(M1 – M11), квантовый номер (A5), электроотри-
цательность (по Полингу), химический потенциал 
Мидемы, температуры плавления и кипения, стан-
дартные энтропия, энтальпия атомизации, тепло-
проводность, молярная теплоемкость (I10) и т.д. 
— всего 123 значений для каждой системы A – B 
– C – X (состав AIBIIICIVX4) и 96 значений для ка-
ждой системы A – B – C – S (состав AIIBIIICIIIS4). 
Значения этих свойств элементов были получе-
ны из разработанной нами БД “Elements” (http://
phases.imet-db.ru/elements).

Результаты и их обсуждение 

Прогнозирование халькошпинелей 
состава AIBIIICIVX4 (X — S или Se)

Анализ обучающей выборки с использованием 
программы [38] показал, что наибольшей разделяю-
щей способностью обладают функции S5(B)*S5(X) 
и M2(B)/A5(A), где M2(B) — номер по Менделееву 
– Петтифору (H t-d start right) элемента B. Однако 
анализ расположения точек на проекции (коор-
динаты которой — определенные таким образом 
вышеуказанные наиболее важные алгебраические 
функции), показывает, что наблюдается значитель-
ное пересечение областей, соответствующих халь-
кошпинелям, соединениям с кристаллическими 
структурами, отличными от шпинельной, и систе-
мам без образования соединений прогнозируемого 
состава. Тем не менее, добавление значений этих 
алгебраических функций к исходным свойствам 
химических элементов позволило достичь 96 %-й 
точности экзаменационного прогнозирования с ис-
пользованием программ обучения ЭВМ, основан-
ных на методах “бинарных решающих деревьев”, 
“линейной машины” и “формирования логических 
закономерностей” [39], и применением голосова-
ния по большинству для принятия коллективного 
решения.

С помощью сформированных в процессе обу-
чения ЭВМ критериев было проведено прогнози-
рование новых халькошпинелей. Табл. 2 содержит 
часть полученных результатов. Здесь и далее при-
няты следующие обозначения: S — прогноз шпи-
нелей; A — прогноз соединений с кристаллической 
структурой, отличной от шпинели; пустые ячейки 
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— неопределенный результат. Значком “#” обо-
значены ранее изученные системы, информация о 
которых использована при формировании много-
мерных критериев. Все прогнозы даны для комнат-
ной температуры и атмосферного давления.

Прогнозирование сульфошпинелей состава 
AIIBIIICIIIS4

Анализ проекций точек в координатах алгебраи-
ческих функций от свойств химических элементов: 
(E6(A)*E7(B) и I10(A)+I10(B)), наиболее важных 
для выделения области устойчивости шпинельной 
структуры, найденных по программе [38], показал, 
что их недостаточно для хорошего разделения ве-
ществ разных классов. Более того, добавление этих 
функций к исходным параметрам химических эле-
ментов не изменило точность экзаменационного 
прогнозирования (81 %). В связи с этим при форми-
ровании классификационного критерия использова-
ли только исходные свойства элементов. 

При прогнозировании новых халькошпинелей 
был применен коллектив программ обучения ЭВМ 
[39], основанных на методах опорных векторов, 
линейного дискриминанта Фишера, k-ближайших 
соседей, обучения многослойного перцептрона 
и нейронной сети с применением комплексного 
комитетного метода — усреднение. Табл. 3 со-
держит часть полученных результатов прогноза. 
Обозначения — см. табл. 2.

Прогнозирование параметра кристаллической 
решетки халькошпинелей

В настоящее время для прогнозирования пара-
метров кристаллической решетки соединений ши-
роко используют методы обучения ЭВМ [41 – 43].

Оценка параметров кристаллической решет-
ки предсказанных халькошпинелей включала не-
сколько этапов:

1) Выбор исходного набора свойств элементов 
для формирования обучающих выборок.

Таблица 2

Прогноз кристаллической структуры типа шпинели у соединений состава AIBIIICIVX4

Table 2 

Prediction of a spinel crystal structure type in compounds of composition AIBIIICIVX4

X S Se
AI Cu Ag Cu Ag
CIV

BIII Ti Zr Sn Hf Ti Zr Sn Hf Ti Zr Sn Hf Ti Zr Sn Hf

Ti #S #S S #A A A A A A A A A
V #S #S #S S A S S S A S S S A A A A
Cr #S #S #S #S #A #A #S S #S #S #S #S #A #S S
Co #S S S S A S S S S S S S A S S
In S S #S S S #S #S S A #A A #A

Таблица 3 

Прогноз кристаллической структуры типа шпинели у соединений состава AIIBIIICIIIS4

Table 3 

Prediction of a spinel crystal structure type in compounds of composition AIIBIIICIIIS4

C Ga In
A
B Mn Fe Co Ni Cu Zn Cd Hg Mn Fe Co Ni Cu Zn Cd Hg

Cr A A A A S #S #S #S #S #S #S #S S #S #S S
Mn A A A S A S S S S S S S S S
Co S S S S S S S S S S S S
Rh S S S S S S S S S S S S S S S S
Ir S S S S S S S S S S S S S S S S
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Обучающая выборка с информацией об из-
вестных халькошпинелях представлена в виде ма-
трицы, строки которой включают набор значений 
параметров элементов конкретного вещества с ука-
занием значения параметра “а” кубической кри-
сталлической решетки шпинелей. Набор свойств 
элементов включал размерные факторы (ковалент-
ный радиус (по Бокию – Белову), псевдопотенци-
альный радиус (по Цангеру), ионный радиус (по 
Шеннону – Превитту), расстояния до внутренних 
и до валентных электронов (по Шуберту)), элек-
троотрицательность (по Полингу), температуры 
плавления и кипения, первые, вторые и третьи по-
тенциалы ионизации атомов — всего 11 значений 
свойств для каждого элемента, входящего в состав 
халькошпинели. Результатами проведения этого 
этапа были две обучающие выборки для последу-
ющего компьютерного анализа для разных соста-
вов: AIBIIICIVX4 (X — S или Se) (19 примеров) и 
AIIBIIICIIIS4 (53 примера, включая информацию о 
шпинелях состава AIIBIII

2S4). 

2) Компьютерный анализ отобранной инфор-
мации с дальнейшим отбором наилучших алгорит-
мов.

Для прогнозирования значений параметров 
кристаллической решетки был выбран широко рас-
пространенный пакет программ scikit-learn [44], а 
также многоуровневые методы машинного обуче-
ния [45]. Точность прогнозирования определяли по 
результатам расчета средней абсолютной ошибки 
(MAPE) и среднеквадратичной ошибки (MSE) (в 
режиме скользящего контроля leave-one-out). 

В табл. 4 для иллюстрации возможностей ис-
пользуемых методов (с наименьшими значениями 
ошибок) приведены результаты прогноза параме-
тра кристаллической решетки изученных халько-
шпинелей состава AIBIIICIVX4. Лучшие результаты 
были получены с использованием гребневой ре-
грессии (Ridge Regression), Байесовской гребне-
вой регрессии [46] и регрессии автоматического 
определения релевантности (Automatic Relevance 
Determination) [47], а также с применением мно-

Таблица 4 

Результаты экзаменационного прогноза параметра кристаллической решетки халькошпинелей состава AIBIIICIVX4

Table 4 

The results of the examination prediction of the crystal lattice parameter of chalcospinels with composition AIBIIICIVX4

Состав

MAPE 0,10 0,10 0,11 0,09
MSE 0,02 0,02 0,02 0,01

Метод Ridge Regression Bayesian Ridge 
Regression ARD Regression Random Forest + 

Elastic Net
a, Å  

эксперимент
a, Å

прогноз
LiInSnS4 10,629 10,63 10,63 10,61 10,63
CuVTiS4 9,902 9,91 9,91 9,91 9,91
CuCrSnS4 10,2 10,17 10,17 10,17 10,21
CuCrTiS4 9,9 9,90 9,90 9,90 9,89
CuCoTiS4 9,744 9,75 9,75 9,75 9,750
CuTiZrS4 10,236 10,22 10,22 10,21 10,24
CuTiSnS4 10,244 10,25 10,25 10,24 10,24
CuVZrS4 10,209 10,15 10,15 10,15 10,19
CuVSnS4 10,124 10,19 10,19 10,19 10,14
CuCrZrS4 10,1 10,13 10,13 10,14 10,11
CuCrHfS4 10,1 10,10 10,10 10,10 10,10
CuInSnS4 10,4938 10,48 10,48 10,49 10,48

CuCrSnSe4 10,7 10,67 10,67 10,68 10,71
CuCrTiSe4 10,4 10,40 10,40 10,40 10,40
CuCrZrSe4 10,6 10,64 10,64 10,64 10,60
CuCrHfSe4 10,6 10,60 10,60 10,60 10,60
AgCrSnS4 10,44 10,44 10,44 10,44 10,43
AgInSnS4 10,74 10,75 10,75 10,76 10,75

AgCrSnSe4 10,97 10,95 10,95 10,95 10,96



Перспективные материалы 2020 № 7 11

Прогнозирование халькошпинелей состава ABCX4 (X — S или Se)

гоуровневого подхода, представляющего собой 
комбинацию методов обучения ЭВМ с использо-
ванием алгоритмов построения “случайного леса” 
(Random Forest) [48] и “эластичной сети” (Elastic 
Net) [49]. На рис. 1 результаты прогнозирования 
с использованием последнего комбинированно-
го подхода представлены в графической форме. 

Следует отметить, что такой многоуровневый ме-
тод обеспечил наименьшие ошибки прогнозирова-
ния (табл. 4). В табл. 5 даны результаты прогноза с 
использованием этого метода.

Приведенные в табл. 6 результаты прогно-
за параметра решетки сульфошпинелей соста-
ва AIIBIIICIIIS4 и графическая иллюстрация этих 
результатов (рис. 2) дают основание для выбора 
многоуровневого метода, представляющего собой 
комбинацию методов обучения ЭВМ по програм-
мам построения “случайного леса” и “эластичной 

Таблица 5

Прогноз параметра кристаллической решетки 
халькошпинелей состава AIBIIICIVX4

Table 5

Prediction of the crystal lattice parameter of chalcospinels  
with composition AIBIIICIVX4

Состав a, Å Состав a, Å Состав a, Å
CuInTiS4 10,10 AgCoZrS4 10,19 CuCoZrSe4 10,46
CuCoZrS4 9,99 AgInZrS4 10,62 CuVSnSe4 10,48
CuInZrS4 10,41 AgVSnS4 10,40 CuCoSnSe4 10,43
CuCoSnS4 9,95 AgCoSnS4 10,22 CuVHfSe4 10,52
CuTiHfS4 10,23 AgVHfS4 10,37 CuCoHfSe4 10,46
CuVHfS4 10,17 AgCrHfS4 10,25 AgCoZrSe4 10,71
CuCoHfS4 9,98 AgCoHfS4 10,17 AgCrHfSe4 10,79
CuInHfS4 10,39 AgInHfS4 10,59 AgCoHfSe4 10,70
AgInTiS4 10,35 CuCoTiSe4 10,26
AgVZrS4 10,40 CuVZrSe4 10,53

Таблица 6 

Результаты экзаменационного прогноза параметра кристаллической решетки сульфошпинелей состава AIIBIIICIIIS4

Table 6 

The results of the examination prediction of the crystal lattice parameter of chalcospinels with composition AIIBIIICIIIS4

Состав

MAPE 0,18 0,17 0,18 0,10
MSE 0,05 0,04 0,05 0,02

Метод Ridge Regression Bayesian Ridge 
Regression ARD Regression Random Forest + 

Elastic Net
a, Å

эксперимент
a, Å

прогноз
MnCrInS4 10,4297 10,42 10,42 10,42 10,41
FeCrInS4 10,323 10,30 10,30 10,30 10,31
CoCrInS4 10,31 10,26 10,25 10,29 10,31
NiCrInS4 10,22 10,15 10,16 10,20 10,31
CdCrGaS4 10,1784 10,22 10,24 10,24 10,18
CuCoRhS4 9,64 9,65 9,66 9,67 9,66
CdSbInS4 10,8 10,78 10,77 10,783 10,77
CdCrInS4 10,54 10,51 10,51 10,49 10,44

Рис. 1.	Сравнение прогнозируемых с использованием 
многоуровневого прогнозирования (“случайный 
лес” + “эластичная сеть”) значений параметра 
кристаллической решетки халькошпинелей со-
става AIBIIICIVX4 с экспериментальными.

Fig. 1.	 Comparison of the predicted using multilevel prediction 
(“random forest” + “elastic net”) values of the crystal lattice 
parameter of chalcospinels with composition AIBIIICIVX4 
with experimental data.
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сети”, для прогноза неизвестных значений параме-
тра “a” (табл. 7).

Выводы

Показана эффективность использования мето-
дов обучения ЭВМ при конструировании новых 
неорганических веществ.

С использованием этих методов успешно про-
ведено прогнозирование еще не полученных халь-
кошпинелей состава ABCX4 и оценены значения 
параметра “a” их кристаллической решетки. При 
прогнозировании использовали только значения 
свойств химических элементов. Расчеты проведе-
ны с применением информационно-аналитической 
системы, основанной на методах машинного обу-
чения, и программ системы scikit-learn.

По данным экзаменационного прогнозирова-
ния с применением скользящего контроля точность 
прогнозов новых халькошпинелей была не ниже 80 
%, а точность прогнозов параметра их кристалли-
ческой решетки — ± 0,1 Å.

Показана эффективность использования мно-
гоуровневых методов машинного обучения для 
прогнозирования физических свойств веществ.

Прогнозируемые халькошпинели перспектив-
ны для поиска новых материалов для создания маг-
нитооптических элементов памяти и сенсоров, а 
также анодов в натрий-ионных батареях.

Работа выполнена при частичной финансовой 
поддержке РФФИ, проекты 20-01-00609 и 18–07–
00080. Работа выполнялась по государственным 
заданиям № 007-00129-18-00 и 0063-2020-0003.
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Fig. 2.	 Comparison of the predicted using multilevel prediction 
(“random forest” + “elastic net”) values of the crystal lattice 
parameter of chalcospinels with composition AIIBIIICIIIX4 
with experimental data.
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Predictions of chalcospinels with composition  
ABCX4 (X – S or Se)

N. N. Kiselyova, V. A. Dudarev, V. V. Ryazanov, O. V. Sen’ko, A. A. Dokukin 

New chalcospinels of the most common compositions were predicted: AIBIIICIVX4 (X — S or Se) and AIIBIIICIIIS4 (A, B, and C are 
various chemical elements). They are promising for the search for new materials for magneto-optical memory elements, sensors 
and anodes in sodium-ion batteries. The parameter “a” values of their crystal lattice are estimated. When predicting only the values 
of chemical elements properties were used. The calculations were carried out using machine learning programs that are part of 
the information-analytical system developed by the authors (various ensembles of algorithms of: the binary decision trees, the 
linear machine, the search for logical regularities of classes, the support vector machine, Fisher linear discriminant, the k-nearest 
neighbors, the learning a multilayer perceptron and a neural network), — for predicting chalcospinels not yet obtained, as well as 
an extensive family of regression methods, presented in the scikit-learn package for the Python language, and multilevel machine 
learning methods that were proposed by the authors — for estimation of the new chalcospinels lattice parameter value). The 
prediction accuracy of new chalcospinels according to the results of the cross-validation is not lower than 80%, and the prediction 
accuracy of the parameter of their crystal lattice (according to the results of calculating the mean absolute error (when cross-
validation in the leave-one-out mode)) is ± 0.1 Å. The effectiveness of using multilevel machine learning methods to predict the 
physical properties of substances was shown.

Keywords: chalcospinel, crystal lattice parameter, prediction, machine learning.
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