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Нанокристаллические материалы обладают уникальными функциональными свойствами, однако их применение часто ограничено термической нестабильностью структуры. Аналогичная проблема характерна для поликристаллических пленок серебра, широко используемых в отражающих покрытиях благодаря высокому коэффициенту отражения в широком спектральном диапазоне. Низкая температура плавления серебра приводит к интенсивному росту зерен уже при 200–300 °C, что сопровождается увеличением шероховатости, образованием пустот и возникновением внутренних напряжений, ухудшающих адгезию и долговечность защитных барьерных слоев.

Ранее было показано[1], что сегрегация примеси в границы зерен может подавлять их рост. Однако никель в границах зерен находится в метастабильном состоянии и при повышенных температурах способен покидать границы с образованием кристаллических преципитатов. Одним из путей стабилизации структуры является подбор дополнительной легирующей примеси, которая будет понижать энергию системы и препятствовать как росту зерен, так и преципитации никеля. Другой способ заключается в замене исходной примеси на другой металл.

В настоящей работе реализован высокопроизводительный атомистический скрининг металлических примесей с использованием пакета GPUMD. В отличие от ранее рассматривавшихся QM/MM-подходов, применяемый метод основан на классической молекулярной динамике с машинно-обученными межатомными потенциалами, что позволяет проводить расчеты для больших моделей и большого числа химических конфигураций при существенно меньших вычислительных затратах.

В рамках скрининга исследуется система, содержащая 16 металлических элементов: серебро (матрица зеркального покрытия) и 15 различных примесных металлов. Для каждой примеси рассчитывается изменение полной энергии системы при ее внедрении в характерные структурные положения (объем зерна, границы зерен, окрестность никеля). Основным критерием отбора является минимизация энергии системы, что позволяет оценить термодинамическую предпочтительность сегрегации и потенциальную стабилизирующую роль примеси.

Проведенный подход позволяет ранжировать примеси по их способности понижать энергию и, следовательно, стабилизировать микроструктуру серебряной матрицы. Полученные результаты формируют основу для дальнейшего детального моделирования кинетики сегрегации и преципитации, а также для экспериментальной проверки наиболее перспективных легирующих элементов.
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