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Abstract 

The design of multi-principal element alloys (MPEAs), due to their vast compositional space and 

the complexity arising from chemical disorder, necessitates rapid and cost-effective methods for 

the preliminary estimation of mechanical properties. In this study, a data-driven machine learning 

framework was developed to predict the elastic constants (C11, C12 and C44) as well as the bulk 

and shear moduli for alloy systems comprising Cu, Ni, Au, Pd, and Pt. The dataset was extracted 

from reported binary alloys, and the atomic fractions of the elements along with binding energy 

were selected as the model input descriptors. Several regression algorithms, including Tree-based 

models, Support Vector Regression, Regularized Regression models, Artificial Neural Networks, 

and ensemble models, were evaluated. The results demonstrated that the selected models achieve 

high predictive accuracy for elastic properties, yielding R2 values of 0.9989, 0.9832, 0.9754, 

0.9642, and 0.9636 for bulk modulus, shear modulus, C11, C12 and C44, respectively. Correlation 

and SHAP analyses revealed that binding energy plays a dominant role in controlling the elastic 

response, whereas Pt is associated with an increase in bulk stiffness, and Au contributes to a 

reduction in shear resistance.  

Keywords: Multi-principal element alloys (MPEAs), Machine learning, Elastic properties, 

Binding energy, SHAP analysis. 
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با استفاده از   ياصل  يچندعنصر  ياژهايآل  يخواص كشسان  ينيبشيپ 

  ن يماش  ير يادگي

  زاده يتق  ني الهام زارع، فرد

 ران ي ا اسوج،ي  اسوج،ي دانشگاه  ه،ي دانشكده علوم پا ك،ي زيگروه ف
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  دهيچك
 ييهامستلزم روش   ،ييايميش  ينظمياز ب  يناش  يدگيچي و پ  يبيترك  يفضا  يگستردگ  ليدلبه  ياصل  يچندعنصر  ياژهايآل  يطراح

  ي برا   نيماش  يريادگي بر    يمحور مبتنچارچوب داده   كي پژوهش،    ن ي است. در ا  يكيخواص مكان  ه يبرآورد اول  ي برا  نهي هزو كم   عي سر

،  Cuشامل    ياژيآل  يها در سامانه  يو مدول برش  يمدول حجم  يكيمكان  يهاو مدول   C12, C11C ,44  كيالاست  يهاثابت  ينيبشيپ

Ni  ،Au  ،Pd    وPt  عناصر    يو كسر اتم  دي شده استخراج گردگزارش  ييدوتا  ياژهايمورد استفاده از آل  يهاتوسعه داده شد. داده

  ، يدرخت  يهاشامل مدل   يونيرگرس  تمي الگور  ني . چندندها انتخاب شدمدل   يورود  يگرهافيعنوان توصبه   يچسبندگ  يهمراه انرژ به

نشان    جي قرار گرفتند. نتا  يابي مورد ارز  يعيو مدل تجم  يمصنوع  يشبكه عصب  شده،يسازمنظم   يهامدل   بان،يبردار پشت  ونيرگرس

  44Cو    11C،  12C  ،يمدول برش  ، يمدول حجم  يدارند و برا  كيخواص الاست  ينيبشيدر پ  ييمنتخب دقت بالا  يهاداد كه مدل 

نشان داد كه    SHAPو    يهمبستگ ليدست آمد. تحلبه   ٠/ ٩٦٣٦و    ٠/ ٩٦٤٢،  ٩٧٥٤/٠، ٠/ ٩٨٣٢، ٠/ ٩٩٨٩برابر با    2R  ر ي مقاد  بيترتبه

با كاهش مقاومت    Auو    يحجم  يسخت  شي با افزا  Ptكه  ي دارد، در حال  كيدر كنترل پاسخ الاست  ي نقش غالب  يچسبندگ  يانرژ

  همراه است.   يبرش

  SHAP ليتحل ،يبستگ يانرژ ،يخواص كشسان ن،يماش يريادگي  ، يچندعنصر ياژهايآل :واژگاند يكل

  مقدمه

دهه     رو  اژهاي آل  يطراح  ر،ياخ  يهادر    يكردهاياز 

 ترنينو   ميسمت مفاهبه  يعنصر اصل  كيبر    يمبتن  يسنت

پ آل  تردهيچيو  در  است.  كرده  متداول،    ياژهايحركت 

به  كيمعمولاً   پاعنصر  عنصر  گرفته   هيعنوان  نظر  در 

  ي بهبود خواص  يكم برا  ريعناصر در مقاد  ريو سا  شوديم

  يداريپا  اي   يمقاومت به خوردگ   ،يمانند استحكام، سخت

مبه  يحرارت افزوده  اشونديآن  با  ظهور    ني.  حال، 

 ٢بالا   يبا آنتروپ  ياژهايو آل  ١ي اصل  يچندعنصر  ياژهايآل

كرده    جاديا  اژهايآل  يدر فلسفه طراح   ياساس  رييتغ  كي

 
 مسئوله سنديون: taghizadeh@yu.ac.ir 

1 Multi-Principal Element Alloys (MPEAs) 
2 High-Entropy Alloys (HEAs) 

ا در  مواد، چند   نياست.  از  به  نيدسته  صورت  عنصر 

حضور دارند   ب يترك   در  ادينسبتاً ز  ريزمان و در مقادهم 

بنابرا آل  نيو  عنصر    ك،يكلاس  ياژهايبرخلاف  مفهوم 

ز  هيپا تا حد  م  ي اديواحد  گذاشته  ].  ١-٣[   شوديكنار 

چشمگ  نينو   كرديرو  نيا گسترش    ي فضا  ريموجب 

مواد شده است. حضور    يدر طراح  ي قابل بررس  يبيترك 

اصلهم  عنصر  چند  به  توانديم  ي زمان    ل يتشك منجر 

فازها  لولمح  يساختارها ساده،    ،يفلزنيب  ي جامد 

  ي با رفتارها  ييهاب يترك  يحت   اي   يچندفاز  يساختارها

غ باعث شده است    يژگ يو   نيشود. هم  رمنتظرهيكاملاً 



 زادهالهام زارع، فردين تقي       ... بيني خواص كشساني آلياژهاي چندعنصريپيش                            ٥١   

بستربه  HEAs  و  MPEAs  كه برا  يعنوان    يجذاب 

پ مواد  ترك   شرفتهيتوسعه  خواص    يمناسب  بي با  از 

  ر مورد توجه قرا يياي ميو ش يكيز يف ،يحرارت ،يكيمكان

  ياند كه برخمتعدد نشان داده  يها]. گزارش٤،٥[   رنديگ 

ا بالا،   ي خواص  تواننديم  اژهايآل  نياز  استحكام  مانند 

نسبت  مقاومت    ،بالا  يدار يشكست مطلوب، پا  يچقرمگ

را    نييپا  ايبالا    يو عملكرد مناسب در دماها  شيبه سا

  ].  ٦- ٨زمان ارائه دهند [ صورت همبه

م آل  انيدر  خواص   ،MPEAs  ياژها يخواص مختلف 

اهم   يكشسان ثابت   ياژهي و  ت ياز    يهابرخوردارند. 

جمله    ك،يالاست ساختارها  ٤٤Cو    ١٢C،  ١١Cاز   يدر 

اول  ياديبن   ييهات يكم  ،يمكعب پاسخ  ماده    هيهستند كه 

ها  ثابت   ني. اكننديم  فيرا توص  كيشكل الاست  رييتغبه

برانه كم   يتنها  حجم  ييها ت يمحاسبه  مدول    ، يمانند 

برش ضرور  انگيمدول    ،يمدول  پواسون  نسبت    ي و 

ارزشمند اطلاعات  بلكه  پا  يهستند،    ي داريدرباره 

و رفتار ماده    كيالاست  يناهمسانگرد  ،يسخت  ،يكيمكان

م فراهم  فشار  بنابرا٩،١٠[   كننديتحت    ي نيبشيپ  ن،ي]. 

مهم  توانديم  يكشسان  يها ثابت   قيدق در    ينقش 

شناسا  ياژيآل  ي هاب يترك  هياول  يبالگرغر   يي و 

برا  يهاسامانه داشته    يمهندس  يكاربردها  يمناسب 

  باشد. 

اهم وجود  كشسان  ت ي با  طراح  يخواص    ي در 

MPEAsبررس آننظام  ي،  بهمند    يگستردگ   ليدلها 

ب  يبيترك   يفضا و   ،يذات  ييا يميش  ينظميو  دشوار 

حت  نهيپرهز محدود  ياست.  تعداد  تغ  يبا    رييعنصر، 

  جاد يممكن ا  ب يترك   ي اديتعداد ز  توانديدرصد اجزا م

بر اصول    يمبتن  يهاروش  ان،يم  ني]. در ا١١،١٢[   كند

 ي قدرتمند  ي، ابزارها١يچگال  يتابع  هينظر  ژهيوبه  ه،ياول

هستند و در   ياتم  اسيمطالعه خواص مواد در مق  يبرا

 
1 Density Functional Theory (DFT) 
2 Random Forest (RF) 
3 Gradient Boosting 
4 Support Vector Regression (SVR) 

خواص    ي فاز  يداريپا   ل،يتشك   يانرژ  ينيبشيپ و 

بوده  يكيمكان [ موفق  ا١٣،١٤اند  با  استفاده  ي].  ن حال، 

ثابت   يبرا  DFTازگسترده   در   يكشسان  يهامحاسبه 

MPEAs   كرنشبه  ازين  ليدلبه و   يهااعمال  مختلف 

متعدد،   يهايكربنديو پ   هاب ي ترك   ي تكرار محاسبات برا

  ].  ١٥است [  نهيبر و پرهززمان اريبس

روش  ل،يدل  نيهمبه از  و    محورداده  يهااستفاده 

  ي هامهم پژوهش  يرها ياز مس  يكيبه  نيماش   ي ريادگ ي

كشف مواد    ع يو تسر  ي محاسبات  نهيكاهش هز  يبرا   رياخ

  ي با استخراج الگوها نيماش يريادگ يشده است.  ليتبد

  يها يژگ يو   ،يساختار اتم  ،يياي ميش  بيترك  اني پنهان م

پ  يالكترون امكان  ماده،  خواص  خواص    ينيبشيو 

ن  ديجد  يهاب يترك  بدون  محاسبات  به  ازيرا  انجام 

].  ١٦-١٨[   كنديفراهم م  ب ي هر ترك   يبرا  DFTجداگانه  

 ي، كه با فضاMPEAs  يدر طراح  ژهيوبه  كرديرو  نيا

  يي بالا  ت يرو است، اهمروبه  يبزرگ   اريبس  يوجو جست 

سال در  جنگل    ييهامدل   ر،ياخ  يهادارد.  مانند 

تقو ٢يتصادف ماش٣ياني گراد  ت ي،  پشت  ني ،  ، ٤بان يبردار 

روش  ٥ي مصنوع  يعصب  يهاشبكه در    ٦ق ي عم  يهاو 

انرژ   يخواص  ينيبشيپ   ،يسخت  ل،يتشك  يمانند 

موفق   ي فاز يداريذوب و پا ي دما ك،ي الاست يهامدول 

،  MPEAs  و  HEAsدر    ن،ي]. همچن١٩-٢١[   اندبوده

اخ داده  ريمطالعات  ا نشان  كه  ممدل   نياند  توانند يها 

  يي و شناسا  ها ب يترك   عيسر  يغربالگر  يبرا  يابزار مؤثر

  ].  ٢٢،٢٣باشند [  يب ي ترك  يدر فضا دبخشيام ينواح

خواص    ينيبشيبه پ  دي مطالعه جد  نيطور خاص، چندبه

  ي ريادگيبا استفاده از    MPEAsو    HEAsدر    يكشسان

ها تلاش پژوهش ينمونه، برخ ياند. براپرداخته نيماش

ترك كرده با  از  يهاداده  ب ياند  و    DFT  حاصل 

  ك يالاست  يهاثابت   ن،يماش   يريادگي  يهاتميالگور

5 Artificial Neural Network (ANN) 
6 Deep Learning (DL) 
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پ  دهيچيپ  ياژهايآل  ن،ي]. همچن ٢٤،٢٥[   كنند   ينيبشيرا 

جد مطالعات  توص  دتر،ي در  از    يگرهافياستفاده 

و  تر،شرفتهيپ مح  يمبتن   يهايژگ يمانند    ،ياتم  طيبر 

مورد توجه قرار    ،يبار و اطلاعات الكترون  يچگال  عيتوز

 ] است  ا ٢٦گرفته  م  كردهايرو  ني].  كه    دهندينشان 

وابستگ  تواننديم  نيماش  ير يادگ ي  يهامدل  از    يفراتر 

اطلاعات    ييايميش   ب ي ترك به  ساده و  كرده  عمل 

  نديرا در فرا  ياتم  يهاكنشاز ساختار و برهم  يترقيعم

  وارد كنند. ينيبشيپ

  ي برا  يو محاسبات  يتجرب   يهاحال، كمبود داده  نيبا ا

MPEAs    كل  كيهمچنان چراكه    يديچالش  است؛ 

  ار يبس  هاب ي ترك   يتمام  ي برا  DFT  يهاداده  ديتول

بنابرا  نهيپرهز چارچوب  ن،ياست.  با    ييهاتوسعه  كه 

)،  ييدوتا  ياژهايمحدودتر (مانند آل  ي هااستفاده از داده

سامانه پ  دهيچيپ  يهاخواص  جهت    ينيبشيرا  كنند، 

هز تسر  يمحاسبات  يهانهيكاهش  در جست   عيو  وجو 

  ]. ٢٧[  است  يضرور  يبيترك  يفضا

 يزمان يهات يمنظور غلبه بر محدودپژوهش، به  نيدر ا

هز چارچوب    كي،  DFTمحاسبات    يبالا  يِانهيو 

  عيسر   ينيبشيپ  يبرا  ن يماش   يريادگيبر    يمحور مبتنداده

 نياست. در ا   افته يتوسعه    MPEAs  يخواص كشسان

بهره  نيماش   يريادگ ي  يهامدل  كرد،يرو از    ير يگ با 

  ي هايژگ يو   و  يياي ميش  ب يترك  يگرها فيتوص

د  ،يالكترون ن  دهيآموزش  بدون  قادرند  انجام به  ازيو 

سنگ ترك تك  ي برا  DFT  نيمحاسبات    ها، ب يتك 

فضا  كي الاست  يهاثابت  در  ترك  يرا    ي بيگسترده 

ا  ينيبشيپ امكان غربالگر  ياستراتژ  نيكنند.  تنها    ينه 

 دبخشيام  ي نواح  ييو شناسا   ديجد  ي هاب يترك  عيسر

  از يبلكه با كاهش ن  آورد،يم  راهمرا ف  يبيترك   يدر فضا

آزما پرهز  يتجرب  يهاشيبه  محاسبات  را    ريمس  نه،يو 

خواص -ساختار -ب ي ترك   انيرابطه م   ترِقي درك عم  يبرا

  .  كنديهموار م

    ق يروش تحق

ا  يهاداده    در  از اطلاعات    ن يمورد استفاده  پژوهش 

پ آل  نيش يمنتشرشده  استخراج    يدوفلز  ياژها يدرباره 

داده مجموعه  نيشد. ا  ي] گردآور٢٤شده و از مرجع [ 

  ي بستگ  يانرژ  ،ياژيآل  ب ي ترك شامل اطلاعات مربوط به

مكان خواص  به  يكيو  بود.  تعرمتناظر    ك ي  فيمنظور 

اما    گرفيتوص  يفضا ف  ازفشرده  معنادار،   يكيزينظر 

، Cu  ،Niعناصر    يشامل كسر اتم  يورود  ريشش متغ

Au  ،Pd    وPtبه انرژ،  گرفته    يبستگ  ي همراه  نظر  در 

مبنا انجام گرفت    نيبر ا  گرهافيتوص  نيشد. انتخاب ا

  ن يتراز مهم  ياتم  وندي و استحكام پ  ييا يميش  ب يكه ترك 

شمار  به  اژهايآل  يكيو مكان  كيعوامل مؤثر بر رفتار الاست 

م  رونديم كاف  تواننديو    ي سازمدل  يبرا  ياطلاعات 

  ت يمطالعه، پنج خاص  نيخواص هدف فراهم آورند. در ا

و    ٤٤Cو    ١٢C،  ١١C  ك يالاست  يهاشامل ثابت   يكيمكان

صورت مستقل مورد  به  يو مدول برش  يمدول حجم  زين

هر    يبررس گرفتند.  ا   كيقرار  عنوان  به  هات ي كم  نياز 

شده جداگانه در نظر گرفته  نظارت  ونيرسمسئله رگ   كي

م رابطه  ساختار  تا  هر   يورود  يرهايمتغ  انيشد  و 

  ممكن آموخته شود.   ت يشفاف  نيشتري با ب يخروج

  هاداده  يسازو آماده  پردازششيپ

 كيها تحت  داده  ،ين يبشيپ  يهااز توسعه مدل   شيپ   

ك   پردازششيپ  نديفرآ تا  گرفتند  قرار    تيفياستاندارد 

  ي ريو احتمال بروز سوگ   ابديداده بهبود مجموعه  يآمار

مدل  آموزش  پدر  كاهش  نخست  دايها  در  گام،    نيكند. 

تأث  يتكرار  يهانمونه از  تا  شدند   ي رگذاريحذف 

داده فرا  رشده تكرا  يهانامتناسب  برازش    نديبر 

معتبر   ريكه فاقد مقاد  ييهاشود. سپس، نمونه  يريجلوگ 

تحل  ريمتغ  يبرا از  بودند،  به  ليهدف  همان  مربوط 

مفقود موجود    ريمقاد  يكنار گذاشته شدند. برا  يخروج

متغ م  ،يورود  يرهايدر  و  ن يانگياز  عنوان  به  يژگ يهر 
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موجب شد    كرديرو  ن ياستفاده شد. ا  ينيگزيروش جا

حال از حذف   نيها حفظ شود و در عانسجام داده  كه

بخش  ييها نمونه  ي رضروريغ فقط  اطلاعات   يكه  از 

گردد. از آنجا كه هر    ي ريها ناقص بود جلوگ آن   يورود

مدل به  يكيمكان  ت ي خاص مستقل  شد،    يسازصورت 

  ي ابي و ارز  يساز نهيداده، آموزش، به  يسازمراحل آماده

متغ  يبرا  زين به  ريهر  انجام   ورتصهدف  جداگانه 

  يهايخروج  يراهبرد از اختلاط رفتار آمار  نيگرفت. ا

جلوگ  مقا  كنديم  يريمختلف  امكان    ترقيدق  سهيو 

  . سازديفراهم م ت ي هر خاص  يها را براعملكرد مدل

طبقه و   يريادگي  يهاتميالگور   يبندانتخاب 

     نيماش

شناسابه    پ  نيترمناسب   ييمنظور    ،ينيبشيچارچوب 

الگور  يامجموعه ماه  يونيرگرس  يهاتمياز    ي هات ي با 

الگوها  انواع  تا  گرفت  قرار  استفاده  مورد    يمتفاوت 

برهم  يرخطيغ  ،يخط   ي گرهافي توص  انيم  يكنشو 

مكان  ياژيآل خواص  ا  يكيو  شوند.  داده    ن يپوشش 

تصممدل  درختان  شامل  با    شدهت يو تق  يريگم يها 

   جير  ونيلاسو ، رگرس  وني، رگرسRF  ،SVR،  انيگراد

زمان  بودند. استفاده هم   ANN  يمصنوع  يو شبكه عصب

ا امدل  نياز  هم   نيها  كه  ساخت  فراهم  را  امكان 

و هم روابط    يبه رفتار خط  كيتر و نزدساده  يساختارها

غ  تردهيچيپ و    يياي ميش  يهايژگ يو  انيم  يرخطيو 

مكان گ   ي ابيارز  ردمو   يكيخواص  مدلرنديقرار   يها. 

  ي طور خاص برابه  RFو    GBDTمحور مانند  درخت 

غ  ييشناسا م  يرخطي روابط  تعاملات    هايژگ يو  انيو 

حال در  هستند،    ي خط  يهامدل   كه يمناسب 

 يفايعلاوه بر ا Ridgeو  Lassoمانند   شدهيسازمنظم 

ارزشمندند. از    زين  يري رپذياز منظر تفس  ،ياسهينقش مقا

بر كرنل    يروش مبتن  كي عنوان  به  SVR  گر،يد  يو س

داده  توانديم مطلوب  يهادر  متوسط عملكرد  ابعاد    ي با 

توابع   ب يدر تقر  ييتوانا  ليدلبه   زين  ANNارائه دهد و  

برا  يانهيگز  ده،يچيپ الگوها  ي مناسب   ياستخراج 

  .شوديمحسوب م ترقي عم يرخطيغ

  يگذاراس يو مق  يسازراهبرد نرمال 

الگور    تفاوت  به  توجه  نظر حساس  هاتميبا  به    ت ياز 

پداده  اسيمق راهبرد  مدل   يبرا  پردازششيها،  ها همه 

  اسي كه به مق  ييهامدل   يدر نظر گرفته نشد. برا  كساني

جمله    هايژگ يو از  هستند،  و    SVRحساس 

،  Ridgeو    Lasso  شدهيسازمنظم  يهاونيرگرس

ا  شيپ  هايژگ يو استفاده  با  آموزش  روش    زاز 

كار موجب شد   نيشدند. ا  يسازنرمال  ياستانداردساز

فرآ برا  نديكه  مق  يهامدل  يآموزش  به    اس يحساس 

مقا  دارتريپا و  در  فاصله  اي  ب يضرا  انيم  سهيشده  ها 

مدل معنا  هايژگ يو  يفضا مقابل،  در  گردد.    يهادارتر 

مانند  درخت  رو  ماًيمستق  RF  و  GBDTمحور    ي بر 

دسته    نيا  رايداده شدند، ز  موزشآ  ها يژگ يخام و  ريمقاد

مدل  مبنااز  بر  تفك  يگذارآستانه  يها    ي بيترت  كيو 

م  رهايمتغ مق  يميمستق  ي و وابستگ  كننديعمل    اسيبه 

هر خانواده از    يبرا  ب، يترتن يها ندارند. بدداده  يعدد

  ي و محاسبات  يآمار  ت ي متناسب با ماه  يها، راهبردمدل 

و    يفيگردد.ك   نهيبه  ين يبشيها اتخاذ شد تا عملكرد پآن 

ا   يكم ارا  نيدر  ن  ي م  هيقسمت  در صورت    از يگردد. 

بنديم طبقه  را  از جدول،    ي توان موضوعات  و  نموده 

داده  ريتصو   اينمودار   منابع  شامل  كه  ها،  استفاده شود 

لازم و  يها)، آزمونازيمحاسبه آنها (در صورت ن ةنحو 

  باشد. ي مدل م ياجرا ايبرآورد  جيآن، نتا ةجينت

   

  مدل  يابرپارامترها و اعتبارسنج يسازنهيبه

نها  از    عملكرد  كه  الگور  ييآنجا  به به  تميهر  شدت 

فرآ  ميتنظ است،  وابسته  ابرپارامترها   نديمناسب 

بهمدل  يسازنهيبه نظامها  براصورت  انجام شد.    ي مند 
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  ي وجو جست   يو ابعاد فضا  ت ي منظور، بسته به ماه  نيا

جست  از    ي وجو جست   اي  ياشبكه  يوجو پارامترها، 

  نه يبه يكربنديو انتخاب پ  يابياستفاده شد. ارز يتصادف

پا پنج  ي اعتبارسنج  ه يبر  و    ييتامتقابل  گرفت  انجام 

انتخاب مدل در    ياصل  اريعنوان معبه 2R  نييتع  ب يضر

متقابل باعث شد   ينظر گرفته شد. استفاده از اعتبارسنج

به   وابسته  مدل  انتخاب  داده  كيكه  از  ها  افراز خاص 

مدل به   يريپذم ياز توان تعم  دارتريپا  ينينباشد و تخم

 نيهمچن  كرديرو  نيحاصل شود. ا  نشدهدهيد  يهاداده

فراهم آورد   يطيرا كاهش داد و شرا  برازششياحتمال ب

واحد    اريمع  يمختلف بر مبنا  يهامدل  انيم  سهيكه مقا

  . رديمنصفانه صورت گ  يابي چارچوب ارز كيو در 

  

  عملكرد مدل  يابيارز ي ارهايمع

مدل   يبرا    عملكرد  مجموعهسنجش جامع  از    ياها، 

مورد استفاده قرار گرفت    يونياستاندارد رگرس   يارهايمع

  ن يشود. ا  يابيمختلف ارز  ياياز زوا  ينيبشيپ  ت يفيتا ك 

قدرمطلق خطا    نيانگي ، م2R  نييتع  ب ي شامل ضر  ارهايمع

مربع خطا  بودند.   ني انگيمربع خطا  و جذر م نيانگي، م

م  2R  ب يضر سهم  دهدينشان  چه  وار  يكه    انسياز 

توض   يواقع  يهاداده مدل  م  حيتوسط  در    شود،يداده 

بزرگ   يحال متوسط  بدون    ينيبشيپ  يخطاها   يكه  را 

از  كنديم   انيپرت ب  يها به داده  ازحدشيب  ت يحساس   .

دل  RMSEو    MSE  گر،يد  يسو  مجذور كردن    ليبه 

بزرگ   يشتريب   ت يخطاها، حساس انحرافات  به  نسبت 

  ي كه در برخ  ييهامدل   ييشناسا  يرو برا  نيدارند و از ا

خطاهانمونه دچار  هستند.   ديمف  شونديم   ديشد  يها 

هم ااستفاده  از  ارز  ارهاي مع  نيزمان    يابيامكان 

  شود يو باعث م  سازدياز رفتار مدل فراهم م  يترمتوازن

به   تنها  عملكرد  درباره  منفرد   كيقضاوت  شاخص 

  ]. ٢٨محدود نشود [ 

  

  هاي ژگيو تيو اهم يريرپذيتفس ليتحل

 ي ريرپذيتفس  ،ينيبشي دقت پ  يكم  يابيبر ارز  علاوه   

  را يپژوهش مورد توجه قرار گرفت، ز  نيدر ا  زيها نمدل 

دست تنها  مواد  حوزه  پ  يابي در    ي كاف  قيدق  ينيبشيبه 

پاسخ مدل   يريگ در شكل  ريو درك نقش هر متغ  ست ين

هم  ياديبن  ت ياهم  زين به  روش   ني دارد.  از  منظور، 

نسب  ليتحل  يبرا   يشپل  ريپذجمع  حاتيتوض  يسهم 

  نياستفاده شد. ا  يكيخواص مكان   ينيبشيدر پ  هايژگ يو

 زان يم  ،يژگ يبه هر و  يمقدار شپل  كي  صيروش با تخص

و آن  خروج  يژگ يمشاركت  در  مشخص   يرا  مدل 

  ي هم در سطح كل  ليامكان تحل  قيطر  نيو از ا  كنديم

نمونه  سطح  در  هم  م  يهاو  فراهم  را  . سازديمنفرد 

كرد كه مشخص   جادي امكان را ا  نيا  SHAP  يريكارگبه

از    ، يكيناميو ترمود   ي بي ترك   ي رهاياز متغ  كيشود كدام

اثر را بر   نيشتريب ،يبستگ  يجمله درصد عناصر و انرژ

مكان ا  شدهينيبشيپ  يكيخواص  تحل  نيدارند.   لينوع 

افزا نه به    نيماش  ي ريادگ ي  يهامدل  تيشفاف   شيتنها 

  ي كيزيف  يرهايبه ارائه تفس توانديبلكه م كند،يكمك م

  ز ين  يدوفلز  ياژهايدر آل  يژگ وي–معتبر از روابط ساختار

  منجر شود. 

  

    يع يتجم يريادگيتوسعه مدل 

مدل  در      ي ريادگ ي چارچوب    ك يمنفرد،    يهاكنار 

Stacking  پا به   زين و  دقت  بهبود   يداريمنظور 

ا  هاينيبشيپ در  شد.  داده    كرد، يرو  نيتوسعه 

  ي عنوان ورودبه  هيحاصل از چند مدل پا  يهاينيبشيپ

استفاده قرار گرفتند تا    رندهي فراگ   كي سطح دوم مورد 

مختلف    يهاتميتوسط الگور  دشدهياطلاعات مكمل تول

  ا ي   يينها  رندهي فراگ   يادغام شود. برا   ييمدل نها  كيدر  

از-متا ز  Ridgeمدل،  شد،  مدل ضمن    نيا  راياستفاده 

پا  يبرخوردار قابل  يعدد  يدارياز    تي مناسب، 
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در   برازش شياز ب  توانديدارد و م  ز ين  يمؤثر   ي سازمنظم 

ترك  كند.    يريجلوگ   هيپا  ي هامدل  يخروج  ب ي مرحله 

  ي هات يآن بود كه محدود  يعين ساختار تجميهدف از ا

از طر منفرد  مدل  الگور  انيم  يي افزاهم   قيهر   تمي چند 

  تر قيتر، دقمقاوم ييهاينيبشيپ ت ي و در نها ابديكاهش 

پا شود.   دارتريو  ا   حاصل  مجموع،  چارچوب    نيدر 

ارائه شده   ١آن در شكل  كي شمات  يكه نما  يشناختروش

آماده  كي ستماتي س  هيرو   كي است،   مرحله  از    يسازرا 

تفسداده تا  م  يريرپذيها  فراهم  دقت    كنديمدل  كه 

  .دينمايم نيرا تضم  اژهايآل يكيخواص مكان ينيبشيپ

  
  ي برا  ي شنهاديپ   نيماش   ير يادگ يچارچوب    كي نمودار شمات  .١شكل

  ي چندعنصر ياژهايآل كيخواص الاست  يني ب شيپ

  

  هدف  يرها يو متغ  هايژگي و يهمبستگ ليتحل

روابط   ييها، شناساداده ياز فضا هيمنظور درك اولبه   

 ي عنصر  ي(درصدها  ي ورود  يگرهافيتوص  انيم  يخط

  يهمبستگ  سيهدف ماتر  يرها ي) و متغيبستگ  يو انرژ

 ٢شد (شكل  ميمحاسبه و ترس  يبه صورت مثلث  رسونيپ

ا٣و از  هدف  بررس  ل،يتحل  ن ي).  بر  وجود    يعلاوه 

به    يابيدست  ،يرودو  ي هايژگ يو  انيم  ياحتمال  يخطهم 

ف   كي خواص    يوابستگ  زانيم  رامونيپ  يكيزيشهود 

  ي كيناميترمود  يبه پارامترها  يدوفلز  ياژهايآل  يكيمكان

گام نقش    نياست. ا  يي اي ميش  ب ي ) و ترك يبستگ  ي(انرژ

  ي شده براانتخاب  يهايژگ يو   هيو توج  يابيدر ارز  يمهم

  . كنديم فايا  نيماش يريادگ ي يهاآموزش مدل 

نتا  بر تحل  جي اساس  از    يانرژ  ،يهمبستگ  لي حاصل 

خواص   يرا با تمام  يمنف  يهمبستگ  نيتريقو   يبستگ

م  يكيمكان نشان  مطالعه  ادهديمورد    ي وابستگ  ني. 

و مدول   11C  كيدر مورد ثابت الاست  ژهيمعكوس به و

ترت  يحجم -=rو    r=-0/97  رسونيپ  ب يبا ضر  ب يبه 

ا  ديشد  اريبس  0/96  ديشد  يفمن  يهمبستگ  نياست. 

پنشان   يكينام يترمود  يداري پا   انيم   قيعم   ونديدهنده 

  ي هاشكل  رييدر برابر تغ  اژيو مقاومت آل  ونديساختار پ

م  كنواخت ي  كيالاست در   ،يبيترك   يرهايمتغ  انياست. 

با ثابت    يقو  اري مثبت بس يهمبستگ Pt يغلظت عنصر

)  r= 0/88(  يو مدول حجم  r= 0 12C)/(92  كيالاست

ا ساختار    Ptحضور    دهديم  نشانامر    نيدارد.  در 

و مقاومت به    يحجم  ت ي صلب  يبه طور موثر  يدوفلز

ه تقو   اژيآل  كيدروستاتيفشار  براكنديم  ت يرا   ي. 

مستق  يخواص برش  ماًيكه  مقاومت  مرتبط    يبا  شبكه 

)، رفتار  44C  كيو ثابت الاست  ي مدول برش  يعنيهستند (

  غلظت.  شوديمشاهده م  ياژيدر برابر عناصر آل  يمتفاوت

  r= 44C)-0/(82با    يد يشد  يمنف  يهمبستگ  Auعنصر  

مr=-0/78(  يو مدول برش نشان  از    يكه حاك  دهدي) 

نرم برش  Au  يكنندگ اثر  خواص  در    اژيآل  يبر  است. 

 يبا مدول برش  يمثبت و مشخص  يهمبستگ   Niمقابل،  

)64/r=0و  (  55)/(r=0 44C   نقش كه  دارد 

 دييتا  يبرش  يهالشك  رييآن را در برابر تغ  يكنندگ سفت 

همبستگكنديم آل  نيب  ي.  مختلف   ياژيعناصر 

ضعيبيترك   يگرهافي(توص عمدتاً  و    في)  متوسط  تا 

  .  است  يمنف
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  ي گرها في توص  انيم  رسونيپ  يهمبستگ  يحرارت  يهانقشه  .٢شكل

  . كي الاست  بيمنتخب و ضرا

  

  
  ي گرها في توص  انيم  رسونيپ  يهمبستگ  يحرارت  يهانقشه  .٣شكل

  . يو مدول برش يمنتخب و مدول حجم

  

مدل   يابيارز گزعملكرد  و    ي هامدل   نشيها 

  نهيبه

مدل     عملكرد  نخست،  مرحله  مختلف   يهادر 

از خواص هدف با استفاده   كيهر    يبرا  نيماش  يريادگ ي

،  2Rمجموعه آزمون شامل    يرو  يابيارز  يهااز شاخص

MAE  ،RMSE  ،MSE  مقا گرفت.    سهيمورد  قرار 

 يهمه خواص هدف در جدول ها  ي حاصل برا  جينتا

ا  ٥تا    ١ بر  برا  نيارائه شده است.    تيخاص   ي اساس، 

ب  XGBمدل    ،يحجم  دولم مقدار   ن يشتريبا 

)9989/=02R0051(  يخطا  ني) و كمتر, /MAE=0

RMSE=0/0079مدل انتخاب شد.   ني عنوان بهتر) به

عملكرد را نشان    نيبهتر  Stackمدل    ،يمدول برش  يبرا

) MAE=0/=02R ,9831/ ,0202داد 

0285/RMSE=011 كي). در مورد ثابت الاستC مدل ،

LGB    02=/9754باR  ، داده   صيمدل تشخ  ني ترمناسب

  02R=/9641با    GBDT، مدل  12C  يبرا  نيشد. همچن

را ارائه داد.    جهينت  ني قبول بهترقابل  يو عملكرد خطا

هر   يبرا  ييكه انتخاب مدل نها دهدينشان م جي نتا نيا

بلكه    ن،ييتع  ب ي ضر  يساز نهيشيب   هينه تنها بر پا  ت ي خاص

پا شده است؛   جامشده انخطاها    يداريبا درنظرگرفتن 

برا  ن،يبنابرا منتخب  نما  يمدل  هدف  از   ياندهيهر 

است.    يريپذم يو تعم  يداريدقت، پا  انيتوازن م  نيبهتر

نمودارها ادامه،  واقع  ينبيش يپ  يدر  مقدار  مقابل    ي در 

 ش يبرتر رسم شدند تا علاوه بر نما  يهامدل   نيهم  يبرا

پ  يِكم نقاط   ييراستاهم   زان يم  ،ينيبشيدقت 

 يصورت بصربه  زي) نy=x(  آلدهيبا خط ا  شدهينيبشيپ

ا  دييتأ از  جدول    نيا  رو،ن يشود.  مكمل  نمودارها 

منتخب    يهامدل  ييبوده و در كنار آن، اعتبار نها  يابيارز

مورد مطالعه    ياژهايآل   كيرفتار الاست  ديبازتول  يرا برا

  .دهندينشان م
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  يهاعملكرد مدل  سهيو مقا  يآمار ياب يارز  جينتا .١جدول

  C11 كي ثابت الاست يني ب شيجهت پ نيماش يريادگي
 MSE RMSE MAE 2R  مدل
NN 0/0017 0/0419 0/0308 0/9676 

Lasso 0/0026 0/0511 0/0401 0/9521 
Ridge 0/0026 0/0510 0/0401 0/9521 

SVRlin 0/0026 0/0510 0/0388 0/9522 
SVRpoly 0/0014 0/0382 0/0267 0/9732 
SVRrbf 0/0014 0/0379 0/0267 0/9735 

RF 0/0014 0/0378 0/0268 0/9737 
GBDT 0/0014 0/0376 0/0268 0/9740 
XGB 0/0013 0/0373 0/0263 0/9744 
Stack  0/0013 6/0593 4/2515  0/9750 

  

  يهاعملكرد مدل  سهيو مقا  يآمار ياب يارز  جينتا .٢جدول

  C12 كي ثابت الاست يني ب شيجهت پ نيماش يريادگي
 MSE RMSE MAE 2R  مدل
NN 0/0025 0/0502 0/0359 0/9296 

Ridge 0/0018 0/0430 0/0345 0/9484 
SVRlin 0/0018 0/0429 0/0341 0/9485 

LGB 0/0013 0/0367 0/0275 0/9623 
SVRrbf 0/0013 0/0365 0/0275 0/9628 
Lasso 0/0018 0/0429 0/0345 0/9485 
GBDT 0/0012 0/0358 0/0270 0/9641 

SVRpoly 0/0012 0/0357 0/0267 0/9643 
Stack 0/0012 0/0357 0/0267 0/9643 
RF  0/0012 0/0357 0/0268  0/9643 

 
  يهاعملكرد مدل  سهيو مقا  يآمار ياب يارز  جينتا .٣جدول

  C44 كي ثابت الاست يني ب شيجهت پ نيماش يريادگي
 MSE RMSE MAE 2R  مدل

Lasso 0/0045 0/0677 0/0543 0/8907 
Stack 0/0015 0/0391 0/0279 0/9635 
GBDT 0/0015 0/0399 0/0280 0/9620 
LGB 0/0016 0/0404 0/0286 0/9610 
RF 0/0016 0/0405 0/0282 0/9608 

XGB 0/00166 0/0407 0/0288 0/9604 
SVRpoly 0/0017 0/0415 0/0293 0/9590 
SVRrbf 0/0017 0/0423 0/0300 0/9574 

NN 0/0023 0/0479 0/0349 0/9453 
Ridge  0/0045 0/0677 0/0543  0/8908 

  

  ي ريادگي  يها عملكرد مدل  سهيو مقا  يآمار  ياب يارز  جينتا  .٤جدول

  ي مدول حجم يني ب شيجهت پ نيماش
 MSE RMSE MAE 2R  مدل

XGB 0/00006 0/0079 0/0051 0/9989 
Stack 0/00007 0/0083 0/0054 0/9987 

SVRrbf 0/00007 0/0083 0/0055 0/9987 
SVRpoly 0/00007 0/0085 0/0056 0/9987 

LGB 0/00008 0/0091 0/0057 0/9985 
GBDT 0/00009 0/0095 0/0059 0/9984 

RF 0/00010 0/0101 0/0058 0/9982 
SVRlin 0/00046 0/0216 0/0169 0/9919 
Lasso 0/00048 0/0220 0/0177 0/9916 
Ridge  0/00048 0/0220 0/0177  0/9916 

  

  

  

  ي ريادگي  يها عملكرد مدل  سهيو مقا  يآمار  ياب يارز  جينتا  .٥جدول

  ي مدول برش يني ب شيجهت پ نيماش
 MSE RMSE MAE 2R  مدل

SVRlin 0/0040 0/0634 0/0478 0/9166 
Lasso 0/0037 0/0609 0/0494 0/9229 
Ridge 0/0037 0/0609 0/0494 0/9229 
NN 0/0012 0/0358 0/0261 0/9733 

SVRrbf 0/0012 0/0347 0/0232 0/9749 
GBDT 0/0009 0/0300 0/0219 0/9812 
LGB 0/0009 0/0303 0/0213 0/9809 
RF 0/0009 0/0303 0/0210 0/9809 

XGB 0/0008 0/0290 0/0208 0/9825 
Stack  0/0008 0/0285 0/0202  0/9831 

  

ارزبه      ر يمقاد  ينمودارها  ،يينها   ي ابيمنظور 

مقاد  شدهينيبشيپ برابر  متغ  يبرا  يواقع  ريدر    ر يپنج 

ثابت  شامل  و  11C  ،12C  ،44C(  كيالاست  يهاهدف   (

شد (شكل    ميترس  يو برش   يحجم  كيالاست   يهامدول 

منتخبِ هر    يهابخش، تمركز صرفاً بر مدل   ني). در ا٤

  ١  يهامرحله قبل (جدول  يابي است كه در ارز  ت ي خاص

خطا را نشان   يداريدقت و پا  انيتوازن م  ني) بهتر٥تا  

 يليصورت تفصها بهمدل ر يمربوط به سا ج ياند؛ نتاداده

  ارائه شده است.  يلي اطلاعات تكم ليدر فا

مدل  ي هاافتهي از  م  ي سازحاصل  كه    دهندينشان 

حجم، با   ريينرمال و تغ  يهامرتبط با كرنش  يهاپاسخ

الگور  نيبالاتر توسط  ممكن    گرت يتقو   يهاتميدقت 

مدل شده  ينيبش يپ  ميدرخت تصم به    XGBoost  اند: 

خ  خطا  02R=/9989  كنندهرهيدقت    ز يناچ  ي و 

RMSE=0/864 GPa    منظر    افتهي دست از  است. 

از   ميمستق  ي بازتاب  يحالت جامد، مدول حجم   كيزيف

حجم    ريينسبت به تغ  يبستگ  يانرژ  يمشتق دوم منحن

به عنوان    يبستگ  يسلول واحد است. از آنجا كه انرژ

ورود  يدي كل  يكيناميترمود  گرفيتوص  كي   ي هايدر 

توانسته است   XGBoost  تميمدل حضور دارد، الگور

درصد عناصر و   وندها،يپ  يچگال  انيم  يرخطينگاشت غ

  ي ريرا بدون سوگ   كي دروستاتيشكل ه  رييمقاومت به تغ

فشار    كي ستماتيس دامنه  سراسر   ٢٤٠تا    ١٤٠در 

الاست  بنديفرمول  گاپاسكاليگ  ثابت  كه    11C  ك يكند. 

 يهادر برابر كرنش  يستال ي دهنده مقاومت شبكه كرنشان
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محورها  يطول  يمحورتك امتداد  است،    ياصل  يدر 

و    02R=/9754با دقت    LightGBM  تمي توسط الگور

است.    يسازمدل   RMSE=6/013 GPa  يخطا شده 

  ٣٠٠در سطوح بالا فراتر از    شدهينيبشينقاط پ  يداريپا

م  گاپاسكاليگ  تأث  دهدينشان  تحت  مدل  اثرات   ريكه 

تغ  يناش  ينوسان به    اژيآل  ب ي ترك   ريياز  و  نگرفته  قرار 

متفاوت را    ت يو صلب  يسهم عناصر با شعاع اتم  يخوب

  گرفته است.  ادي يطول يهاتنش ت يدر هدا

حجم مقاومت  دل  يبرش  يپارامترها  ،يبرخلاف    ل يبه 

جهت   ديشد  ي وابستگ پا   وندهايپ  ي ريگ به   يداريو 

غ  اژ،يآل  يساختار مراتب  به  و    تريرخطيرفتار 

و ثابت   ي. مدول برشدهندياز خود نشان م يتردهيچيپ

مستق  44C  يبرش  كيالاست برابر    ماً يكه  در  مقاومت  با 

دا  يبرش  يهاكرنش كار  و  سر  توسط    رند،خالص 

مدل    Stackingمدل از  متالرنر    هيپا  يهامتشكل  با 

به  شده  ينيبشيپ  Ridge  يشده  يسازمنظم  كه  اند 

RMSE=2/=02R ,9832/ 163برتر  ريبه مقاد  ب يترت

GPa  44  يكيثابت الاست  يبراC  به    يمدول برش  يو برا

دست    GPa/9636, RMSE=4/=02R 488 ريمقاد

جامد   يهادر محلول  يكرنش برش  كيزياست. ف  افتهي

  يناهماهنگ  دهيپد  ريبه شدت تحت تأث   ينامنظم دوفلز

اتم م  ياندازه  محل  يهادانيو  مدل   يتنش  است. 

Stacking   ترك   ات يفرض  يفضا  نه يبه  ب يبا 

تب  يهاتميالگور توسط    يموضع  يفضاها  نييمختلف 

 ، يخط  يهاتوسط مدل  يسراسر  يها و فضاهادرخت 

نو  است  ا  يناش  يآمار  يزها يتوانسته  نوسانات   نياز 

را به حداقل    ينيبشيپ  انسي كرده و وار  لتريرا ف  يمحل

  برساند.

تنش    يناش  يدهنده كرنش جانبكه نشان  12Cثابت   از 

  02R=/9644با دقت    RF  تمياست، توسط الگور  يطول

خطا .  است شده  ينيبش يپ  RMSE=0/109 GPa  يو 

نمونه  موازي  ساختار در    هايژگ يو  يتصادف  يبردارو 

تسلط    RF  تميالگور از  خاص    گرفيتوص  كي مانع 

به    كي  ي(مانند غلظت بالا اجازه    مدلعنصر) شده و 

ناهمگن را به    ياتم يها يشدگ داده است تا سهم جفت 

  كند.  يسازمدل يدرست

كاربرد    ياساس  يهااز چالش  يكي   ن يماش  يريادگ يدر 

 يمرز  يافت دقت مدل در نواح  ،يكيخواص مكان  يبرا

،  ٤نرم) است. در شكل    اريبس ايسخت   اريبس باتي(ترك 

نقاط داده در اطراف    كنواخت يكاملاً متقارن و    يپراكندگ 

  ي فرض همگن  يدهنده برقرار) نشانy=x(  مسازيخط ن

مانند (كه    پوريش  يالگو   گونهچيخطاها است. ه  انسيوار

تغ بزرگ شدن مقدار هدف    انسيوار  ريينشانه  با  خطا 

نم مشاهده  اشوديباشد)  و    كنواخت ي  عيتوز  ني. 

جزئ   يتصادف كه  مستندات    ترقي دق  اتيخطاها  با  آن 

قرار داده شده است،    يلياطلاعات تكم  ليدر فا  يآمار

م مدل  كندياثبات  ب  شدهنهيبه  يهاكه    برازششيفاقد 

قابل  يموضع از  و    ياالعادهفوق  يريپذمي تعم  ت ي بوده 

طراح  يبرا و  در   ديجد  يهاونيفرمولاس  ي اكتشاف 

  برخوردارند.  يدوفلز ياژيآل يهاستميس

  
در مقابل مقدار   شدهيني ب شي مقدار پ ي پراكندگ  ينمودارها .٤شكل

  هدف   يهايژگيو  يبرا يواقع
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    هاي ژگيو تياهم ليتحل

  كي زياز منظر ف  نيماش  ي ريادگ ي  يهامدل  ريتفس  يبرا   

اهم به  ها يژگ يو   ت ي ماده،    يبندرتبه  ك يعنوان  تنها 

از نقش    يعنوان بازتابدر نظر گرفته نشد، بلكه به  يآمار

الاست  گرهافيتوص پاسخ  كنترل   ريتفس  ستمي س  كيدر 

تحلديگرد حجم  يبرا  هايژگ يو  تياهم  لي.    ي مدول 

 غالب نقش     Pt  و درصد  يبستگ  يكه انرژ  دهدينشان م

 دييتأ  ي درخت  يهادر مدل   يبستگ  ي را دارند. غلبه انرژ

پا  كنديم مدل،  را    وندهايپ  يكيناميترمود   يداريكه 

اصل  انعنو به فشرده  يسخت  يعامل  برابر    يسازدر 

است. حضور    ييشناسا رتبه  Ptكرده  ن  يهادر    زيبالا 

  تيو تقو   يالكترون  يعنصر بر چگال   ن يا  رياز تأث  يبازتاب

  است.  اژيدر آل يفلز يوندهايپ

الاست  ينيبشيپ  در انرژ11C  كي ثابت  بر  علاوه    ي ، 

درصد عناصر با شعاع    ژهيوبه  يبيترك  يرهايمتغ  ،يبستگ

اهم  ياتم كه  اندافتهي   ييبالا  ت يمتفاوت  آنجا  از   .11C 

 يدر امتداد محورها ي طول يهامقاومت در برابر كرنش

م  ياصل نشان  ترك   ت ي حساس  دهد،يرا  به   ب يمدل 

  پيوندهاي  ت ي صلب  ريتأث   انگريب  Auو    Ptمانند    ييايميش

مدل  ياتم است.  واحد  سلول  اضلاع  امتداد  ها در 

در غلظت عناصر،    ريياند كه چگونه تغگرفته  ادي  ي خوببه

  ر ييتغ  جهيو در نت  يطول  يوندهاي پ  ت ي در صلب  رييباعث تغ

تنش به  شبكه  پاسخ  در  شوديم  يمحورتك  يهادر   .

از   يترادلمتع  عيتوز  Stacking  ،يرابطه با مدول برش

. برخلاف دهنديعناصر مختلف نشان م  اني را م  ت ياهم

برش  ،يمدول حجم و    وندهايپ  يريگبه جهت   يمدول 

تغ  يساختار  يداريپا برابر  وابسته    يشكل جانب  ر ييدر 

 ن يدر ا  Niو    Auمانند    ياست. بالا آمدن رتبه عناصر

  ي كرنش موضع  دانيم  يدهنده نقش ناهمگنبخش نشان

الگوها،    نيا   يي. مدل با شناسااست   ي در مقاومت برش

مربوط به لغزش صفحات    يهايدگ يچيتوانسته است پ

كند. به    بنديفرمول  يي ايميش   ب ي را در قالب ترك   ياتم

تحل  ب يترت  نيهم و 44C  ل يدر  با    يهايژگ ي،  مرتبط 

دارند.   ي اژهيو   ت يو تقارن شبكه اهم  يكيمكان  يداريپا

  ن يكه ا  دهديبرتر نشان م  يهادر مدل   هايژگ يو  ت ياهم

برش تأث  نير ياز سا  شيب  ،يثابت  اندازه   ريتحت  اثرات 

  ي بيترك   ي گرهافيقرار دارد. حضور پررنگ توص  ياتم

  44Cاست كه مدل    ني ا  انگريب  ت،يدر صدر جدول اهم

شبكه در اثر    يموضع  يهااز اعوجاج  يعنوان تابعرا به

در   Pdو  Cuمتفاوت مانند  يهاحضور عناصر با شعاع

م مستق  رديگ ينظر  پا  ماًيكه  اثر    اژيآل  يبرش  يداريبر 

دهنده كرنش كه نشان  12C  يبرا  ت،ي. در نهاگذارنديم

به    هايژگ يو  ت ياست، اهم  ياز تنش طول  يناش  يجانب

ترك  متما  ب ي سمت  واسطه  است.    ليعناصر  شده 

  ت يخاص  نينشان دادند كه ا  نيماش  يريادگ ي  يهامدل 

است.   حساس  اري ناهمگن بس ي اتم يهايشدگ به جفت 

كه مدل   كنديبخش ثابت م  نيدر ا  هايژگ يو  يبندرتبه

غ رابطه  است  و    اني م  يرخطيتوانسته  عناصر  غلظت 

عمود بر    يراستا به راستا  كيانتقال تنش از    يچگونگ

داده دل  از  را  تكرار آن  مجموع،  در  كند.  استخراج  ها 

هدف،   ريمتغ  ٥  انيم  هايژگ يو   ت ي مشابه در اهم  يالگوها

است؛ به    افتهيتوسعه  ي هامدل  يكيزيثبات ف  ندهدهنشان

مدل  نيا كه  رمعنا  برازش  دنبال  به  صرفاً    ي اضيها 

انتخاب    نيبشيعنوان پرا به  يياند، بلكه پارامترها نبوده

فكرده در  كه  عوامل  به  زين  ي متالورژ  كيز ياند  عنوان 

  .شونديشناخته م كيكننده رفتار الاست كنترل

  
مدل  يژگيو  ٢٠  تي اهم  يبندرتبه  .٥شكل در  منتخب    يها برتر 

  .كي خواص الاست ينيبشيپ  يبرا 
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با    نيماش  يريادگي  يهامدل   يريرپذيتفس 

  SHAP ل ياستفاده از تحل

آشكارسازبه    و    ي كيزيف  يهازميمكان  يمنظور  پنهان 

در   گرهافياز توص  كي مشاركت هر    زانيم   يسازيكم

انجام   SHAP  ريمقاد  ليتحل  ك،ي خواص الاست  ينيبشيپ

و    كيالاست   يهاثابت   ي برا  SHAP  ي گرفت. نمودارها

ارائه شده    ٧و    ٦در شكل    ب يبه ترت  كيالاست   يهامدول 

  شود، ي مشاهده م  ٧و    ٦طور كه در شكل  است. همان

  يژگ يو  ن يتربه طور مداوم به عنوان غالب   ي بستگ  يانرژ

ظاهر    يچندعنصر  ياژها يآل  كيكننده پاسخ الاست كنترل

مقاد است.  نقاط   يبستگ  يانرژ  يبالا  ريشده  با  (كه 

شده  يصورت مستقمشخص  ارتباط  مقاد  يمياند)    ر يبا 

دهنده سهم بسزا و  امر نشان  ن يدارند؛ ا  SHAPمثبت  

  ي، مدول حجم11C  ثابت   شيپارامتر در افزا  نيا  ميمستق

برش مدول  متالورژ  يو  منظر  از    ن يا  ،يكيزيف  ياست. 

 يحالت جامد همخوان  كيزينقش غالب كاملاً با اصول ف

انرژ كه    گر فيتوص  كيبه عنوان    يبستگ  يدارد، چرا 

 يوندهايدهنده استحكام پبازتاب  ،يكينامي ترمود  ياديبن

پا  ياتم تغ  يلك   يداريو  برابر  در    يهاشكل  رييشبكه 

  است.  يكيمكان

توص  فراتر عناصر    باتيترك   ،يك يناميترمود  گرفياز 

ش  زيمتما  راتيتأث  ياژيآل نظر  از  بر    يشهود  ييايميو 

الاست م  ستميس  كيرفتار  نمودارهادهندينشان   ي. 

  ي واضح را برا  يكنندگ اثر سخت  كي  SHAPخلاصه 

م  Ptغلظت   مورد دهندي نشان  در  مشخص،  طور  به   .

الاست حجم  12C  يشدگ جفت   كيثابت  مدول  ،    يو 

مقاد  Ptحضور   ثبت  به  منجر  بالا  درصد  مثبت    ريبا 

SHAP  كه افزودن    كنديم  شنهاديامر پ  ني. اشوديمPt 

  راتييشبكه را ارتقا داده و مقاومت در برابر تغ  تيصلب

تنش  يحجم افزا  ك يدروستاتيه  ي هاتحت    شيرا 

در    يساختار  كنندهت ي عامل تقو   كيو به عنوان    دهديم

 Au. در نقطه مقابل، حضور  كنديم  لعم  اژيآل  سيماتر

  ني. اكنديكننده برجسته عمل معامل نرم  كيبه عنوان  

و  يمنف  ريتأث الاست  ژهيبه  ثابت  مورد  با    ك يدر  مرتبط 

بس44C  يعنيبرش،   جا  اري ،  است؛  كه    يي محسوس 

 SHAP  يبه شدت منف  ريبا مقاد  Au  يبالا  يدرصدها

حدود   همبستگ-٥٠(تا  نرم   ي)  روند    يندگ كندارند. 

رفتار    ني. اشوديمشاهده م  يدر مدول برش  زي ن  يمشابه

را   يستاليمقاومت شبكه كر  Auكه عنصر    دهدينشان م

تغ برابر  كه   كنديم  فيتضع  ي برش  يهاشكل  رييدر 

  ر ييبه تغ  ليآن و تما  ي از ساختار الكترون  ياحتمالاً ناش

مس  ي اتم  يموضع  يوندهايپ  طيمح كه    يرهاياست 

تسه  يلغزش برش آل  ري. سادينمايم  ليرا   ،ياژيعناصر 

و    Cu  ،Niفلزات واسطه (  ري سا  ي برا  SHAP  ريمقاد

Pdپ متمركز  طور  به  مبنا  راموني)  توز  ي خط    ع يصفر 

توز  نياند. اشده م  عينحوه   نيكه اگرچه ا  دهدينشان 

را    يالكترون  يشبكه و چگال  يموضع  يهاعناصر كرنش

تأث  كنند،ي م  ليتعد بر  آن   يانفراد  رياما    ي هاثابت ها 

مقا  يكل  كيالاست ترمود   سهيدر  چارچوب    يك يناميبا 

 Ptعناصر    يو اثرات قو  يبستگ  يانرژ  يحاكم بر مبنا

كل  ت ي، در درجه دوم اهمAuو    ، يقرار دارد. به طور 

م  ييهمسو  شده  استخراج  يهايژگي و  ت ي اهم  انيكامل 

  ي كيزيف  يشده متالورژو اصول اثبات  SHAP  لياز تحل

  ده،يدآموزش ن يماش ي ر يادگ ي  يهامدلكه  كنديم دييتأ

برازش از  به    يآمار  ي هافراتر  موفق    يري ادگ يمحض، 

اند.  شده  ستميحاكم بر س  يواقع  يكيز يف  يهايهمبستگ

 يسازاعتبار چارچوب مدل  ،يكيزيف  يريرپذيتفس  نيا

برا  افتهيتوسعه غربالگر  افتهيشتاب  يطراح  يرا    يو 

الا  ديجد  يچندعنصر  ياژهايآل خواص    ك يستبا 

  . كنديهدفمند اثبات م
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 يهاثابت  يبرا نيماش يري ادگي يهامدل SHAP ي.  نمودارها٦شكل 

  كيالاست

  

  
  ي مدول ها  يبرا  نيماش  يريادگي  ي مدل ها  SHAP  ينمودارها.  ٧شكل  

  يماكروسكوپ

  

  ي ريگجه يبحث و نت

مبتنچارچوب داده  كيپژوهش،    نيا  در    بر   يمحور 

و    عي سر  ي نيبشيجهت پ  نيماش  ي ريادگ ي   يهاتميالگور

تا ضمن    افت يتوسعه    MPEAs  يخواص كشسان  قيدق

  ي، ابزارDFT  ينهيبه محاسبات پرهز  يكاهش وابستگ

برا ترك   يغربالگر  يكارآمد    ي اژيآل  يهاب يپرسرعت 

آ  ديجد ارزديفراهم    ي ريادگ ي  تلفمخ  يهامدل   يابي. 

الگورنظارت كه  داد  نشان  بر   يمبتن  يهاتميشده 

 LightGBM  ژهيوبه  شده،ت ي تقو   ميتصم  يهادرخت 

رو  XGBoostو كنار  در  عملكرد  Stacking  كردي،   ،

پ  ياالعادهفوق   ي كشسان  ب يضرا  ق يدق  ينيبشيدر 

  ك يماكروسكوپ  يهاو مدول )44Cو    11C  ،12C (يانفراد

  ييبالا  يداري) دارند و پايو مدول برش  ي(مدول حجم

 ني. در همدهندينشان م  ديجد  يهارا در مواجهه با داده

تحل ترك   هايژگ يو  ت ياهم  ليراستا،  كه  كرد    ب ي ثابت 

اتم  يي ايميش و  ي(كسر  و    يونديپ  يها يژگ يعناصر) 

نقشونديپ  يانرژ  ژهيو(به رفتار    كنندهنييتع  ي)،  در 

  ن يا  ي بالا  سهم  كهيطوربه  كنند؛يم  فا يا  اژهايآل  ي كشسان

پ در    يهمخوان  ،يكشسان  ب يضرا   ينيبش يپارامترها 

مفاه  يكامل  يكيزيف در    ت ي صلب  ميبا  مقاومت  شبكه و 

تغ ه  رييبرابر  ا  ك يدرواستاتيشكل   كرديرو  نيدارد. 

را در    ديكاند  ب يهزاران ترك   ي امكان بررس  ،يمحاسبات
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