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В современных материаловедческих исследованиях границы зерен (ГЗ) в поликри-
сталлических материалах играют ключевую роль в определении свойств. Шпинелиды,
такие как хромит магния (MgCr2O4), перспективны для широкого спектра применений,
включая высокотемпературную электронику и катализ, но межзёренные границы изучены
недостаточно.

Предлагается комплексный подход к моделированию ГЗ в шпинелидах, объединяющий
квантовохимические расчеты (DFT), машинное обучение (МТР) и метод разбавления для
создания структур ГЗ с разными ориентациями. Для верификации используется медь как
модельная система. Метод разбавления позволяет строить модели сингулярных и ступен-
чатых границ.

Для обучения МТР потенциала разработан специальный потенциал для меди. Моде-
ли ГЗ в меди подвергнуты DFT расчетам для определения локальной энергии и сил. На
основе этих расчетов создан межатомный потенциал методом машинного обучения, ис-
пользованный для построения сложных моделей ГЗ. Полученный МТР потенциал опти-
мизирован для описания границ зерен в меди, и адекватность подхода проверяется срав-
нением с экспериментальными данными. Это позволяет убедиться в надежности метода
до применения к более сложным шпинелидам.

Атомистическое описание ГЗ с МТР позволяет исследовать сложные явления и пред-
сказывать свойства ГЗ в зависимости от ориентации, состава и типа границ, а также
выявить связь со свойствами материала. Особое внимание уделяется плотности располо-
жения атомов вблизи границы и её соотношению с энергией. Рассмотрение проводится
с аналитической точки зрения, учитывая геометрические и термодинамические модели,
для интерпретации результатов и установления связи между структурой границ и их свой-
ствами.

Исследование нацелено на развитие новых методов компьютерного моделирования гра-
ниц зерен для создания новых материалов с контролируемыми свойствами и более глубо-
кого изучения физики и химии межзёренных границ, включая их влияние на макроско-
пические свойства материалов.
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