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РАЗРАБОТКА МЕТОДИКИ ОПТИМИЗАЦИИ И УСКОРЕНИЯ 
ПРОЕКТИРОВАНИЯ DLC-ПОКРЫТИЙ 
В УСЛОВИЯХ ДЕФИЦИТА ДАННЫХ 

С ПОМОЩЬЮ ПОПАРНЫХ СРАВНЕНИЙ 
БОЛЬШИМИ ЯЗЫКОВЫМИ МОДЕЛЯМИ 

И ТОПОЛОГИЧЕСКОГО РАЗРЕШЕНИЯ КОНФЛИКТОВ
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Аннотация. Алмазоподобные углеродные покрытия, получаемые методом магнетронного распыле-
ния, востребованы в промышленности благодаря превосходным трибомеханическим свойствам. Однако 
оптимизация параметров их газофазного синтеза представляет собой сложную задачу «черного ящика» 
со смешанным пространством параметров (напряжение смещения, температура подложки, концентра-
ция легирующего металла) в условиях острого дефицита данных («холодный старт»). Для преодоления 
этих ограничений разработан метод активной оптимизации на основе обучения предпочтениям, при-
влекающий большие языковые модели (LLM) в качестве экспертов для попарного сравнения. Вместо 
предсказания абсолютных свойств материалов подход задействует LLM в рамках парадигмы генера-
ции, дополненной поиском, используя априорные физические знания о процессах осаждения (влияние 
напряжения смещения на sp3-гибридизацию, легирования – на термическую стабильность) для опре-
деления качественных отношений предпочтений. Присущие LLM-оценкам циклические противоречия 
(A ≻ B ≻ C ≻ A) устраняются с помощью модели Брэдли – Терри с якорной регуляризацией, реализу-
ющей топологическое разрешение конфликтов на ориентированных графах, ребра которых взвешены 
по откалиброванным логитам правдоподобия токенов. Экспериментальная валидация на бенчмарке из 
16 реальных наборов данных газофазного осаждения (17 выборок) показала, что интеграция топологи-
ческого консенсуса в процесс принятия решений LLM существенно повышает точность предсказаний 
и ускоряет проектирование материалов при дефиците экспериментальных данных.

Ключевые слова: алмазоподобные углеродные покрытия, большие языковые модели, обучение на 
предпочтениях, минимальное разрывающее множество дуг, оптимизация «черного ящика».

DEVELOPMENT OF A METHODOLOGY FOR OPTIMIZING AND ACCELERATING 
THE DESIGN OF DLC COATINGS UNDER DATA SCARCITY 

USING PAIRWISE COMPARISONS BY LARGE LANGUAGE MODELS 
AND TOPOLOGICAL CONFLICT RESOLUTION
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Abstract. Diamond-like carbon coatings deposited by magnetron sputtering are highly demanded in 
industry due to their superior tribomechanical properties. However, optimizing their vapor-phase synthesis 
parameters represents a challenging black-box problem with a mixed parameter space (bias voltage, substrate 
temperature, and metal dopant concentration) under acute data scarcity (a “cold-start” scenario). To overcome 
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these limitations, we developed a preference-learning-based active optimization method that leverages 
large language models (LLMs) as experts for pairwise comparison. Rather than predicting absolute material 
properties, our approach utilizes LLMs within a retrieval-augmented generation paradigm, employing prior 
physical knowledge of deposition processes (e.g., the influence of bias voltage on sp3-hybridization and of 
doping on thermal stability) to determine qualitative preference relations. The cyclic inconsistencies inherent 
in LLM evaluations (A ≻ B ≻ C ≻ A) are resolved using an anchor-regularized Bradley-Terry model that 
implements topological conflict resolution on directed graphs, the edges of which are weighted by calibrated 
token likelihood logits. Experimental validation on a benchmark of 16 real-world vapor deposition datasets 
(comprising 17 samples) demonstrates that integrating topological consensus into the LLM decision-making 
process significantly improves prediction accuracy and accelerates materials design under experimental data 
scarcity.

Keywords: diamond-like carbon coatings, large language models, preference learning, minimum feedback 
arc set, black-box optimization.

ВВЕДЕНИЕ

Оптимизация параметров магнетронного или 
вакуумно-дугового (FCVA) синтеза легированных 
алмазоподобных (DLC) покрытий представляет 
собой ресурсоемкую задачу «черного ящика» со 
смешанным пространством переменных. Физиче-
ский эксперимент и трибологические испытания 
образцов (например, на износостойкость по схеме 
«шар  ‒ диск»  [1]) крайне дороги. Это накладыва-
ет жесткое ограничение: синтез необходимо опти-
мизировать при остром дефиците данных (режим 
«холодного старта», 4–10 точек). В таких условиях 
классическая байесовская оптимизация (BO) на ос-
нове гауссовского процесса неэффективна, так как 
высокая разреженность и смешанный тип перемен-
ных ведут к некалиброванной неопределенности и 
неоптимальному поиску.

Перспективной альтернативой регрессии по аб-
страктным признакам является использование фи-
зико-химических знаний больших языковых моде-
лей (LLM). LLM не способны точно прогнозировать 
абсолютные свойства материалов, но очень эффек-
тивны в качественных попарных сравнениях. Такая 
формулировка позволяет описать параметры опти-
мизации на естественном языке, задействовав меж
дисциплинарный базис моделей. При этом актив-
ное планирование экспериментов с помощью LLM 
ограничено двумя факторами: слабой восприимчи-
востью к чистым числовым экспериментальным 
данным обратной связи и риском когнитивного 
шума, приводящего к нарушению транзитивности 
(возникновению циклов вида A ≻ B ≻ C ≻ A).

В недавних исследованиях предложены подхо-
ды к интеграции LLM и BO для ускорения научных 
открытий. Архитектура LLAMBO  [2] задейству-

ет контекстное few-shot обучение для генерации 
кандидатов, однако ориентирована на прямую ге-
нерацию точек. Фреймворк  LGBO [3] реализу-
ет байесовскую оптимизацию по предпочтениям 
(preference-guided  BO), используя механизм пере-
носа предпочтений на подобласти непрерывного 
пространства. В отличие от них наш метод разра-
ботан для дискретных множеств кандидатов со 
смешанными типами переменных. Традиционно 
качественные сравнения сопоставляются с латент-
ными оценками через модель Брэдли – Терри (BT) 
[4] в рамках PBBO и Dueling BO [5]. Мы расширяем 
эти подходы, связывая попарные сравнения с кали-
брованными по логарифмам вероятностей весами 
ребер и алгоритмами консенсуса на ориентирован-
ных графах (включая FAS) для непосредственного 
разрешения циклических противоречий.

Данная работа является продолжением иссле-
дований по ускорению существующего уровня 
проектирования DLC-покрытий благодаря пред-
лагаемым нами трем ключевым аспектам научной 
новизны:

1) Первое применение топологического разре-
шения конфликтов в проектировании твердотель-
ных материалов. Представлена первая методология 
активного обучения и планирования эксперимента 
для осаждения из газовой фазы, объединяющая 
направленное обучение парным предпочтениям 
с помощью LLM с алгоритмами топологического 
консенсуса для разрешения семантических проти-
воречий в ходе оптимизации технологического про-
цесса.

2) Интеграция фундаментальных физических 
знаний предметной области посредством  RAG. 
Данные экспериментов подаются в LLM не в виде 
абстрактных векторов, а через RAG-базу с описа-
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ность LLM выступать надежным оценщиком физи-
ческих градиентов в режиме zero-shot.

‒ Алгоритм PageRank дает устойчивое ранжиро-
вание (Acc@1 = 47,6 %, τ = +0,4422), но он более 
чувствителен к циклическим подграфам, чем дис-
кретное FAS или взвешенный BT.

‒ Взвешенный BT и FAS высоко согласованы: в 
15 из 17 бенчмарков иерархии совпали полностью. 
Малые расхождения отмечены лишь при  N  =  8: 
в  [18] взвешенная модель  БТ минимально точнее 
(τ = +0,334), а в  [23] точнее FAS (τ = +0,370 про-
тив  +0,312). Такая согласованность подтверждает, 
что дискретная минимизация весов обратных дуг 
турнира в задачах ранжирования функционально 
эквивалентна максимизации взвешенного логариф-
мического правдоподобия.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Предложена методология активной оптимиза-
ции легированных металлом DLC-покрытий на ос-
нове обучения предпочтениям, сочетающая LLM в 
качестве экспертов попарного сравнения и теорети-
ко-графовые модели топологического консенсуса. 
Основные выводы работы:

‒ Поправка на длину последовательности  (1) 
с параметрами  (3) компенсирует смещение авто-

регрессионной генерации, увеличивая точность 
ROC-AUC на 567  натурных парах сравнения с 
0,5287 до  0,5937 (+12,3  %  относительно базовой 
модели).

‒ Взвешенный BT и FAS на турнирных графах 
увеличивают точность Top-1 (Acc@1) при поиске 
глобального оптимума износостойкости вдвое  ‒ 
до 52,94 % (9 из 17 систем) по сравнению со слу-
чайным выбором (26,05 %).

‒ Взвешивание направленных ребер калибро-
ванной уверенностью критично для разрешения 
разреженных данных. Так, на конфигурациях с 
N  =  3 из  [12;  20] нормировка весов по уверенно-
сти идеально восстановила физическую иерар-
хию ранжирования (Acc@1  =  1,000; τ  =  +1,0000; 
NDCG  =  1,0000), тогда как невзвешенный подход 
не справился с локализацией глобального оптиму-
ма (Acc@1 = 0, τ = +0,3333).

Интеграция RAG с графовым разрешением 
циклических конфликтов служит надежной числен-
ной аппроксимацией физического градиента, суще-
ственно ускоряя проектирование DLC-покрытий в 
условиях дефицита данных.

Исследование выполнено за счет гранта Рос-
сийского научного фонда (проект № 25-19-00304, 
https://rscf.ru/project/25-19-00304/).
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