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Актуальность: Использование первопринципных методов для моделирования динамических процессов в различных твердотельных системах
крайне затруднено в связи с вычислительной сложностью проводимых расчётов. Поэтому для проведения динамических расчётов с большим
количеством атомов используются методы молекулярной динамики, в которых временная эволюция системы взаимодействующих атомов
отслеживается интегрированием уравнений движениях [1,2]. При моделировании процессов взаимодействия металлов с поверхностью
твердых тел возможно использовать молекулярно-динамические подходы, при этом для повышения точности моделирования в качестве
потенциала межатомного взаимодействия, в данной работе применялся потенциал RGL [3], хорошо зарекомендовавший себя в расчетах
металлических структур. Для того, чтобы под конкретные процессы взаимодействия уточнить параметры потенциала были проведены
расчёты структурных характеристик металлов, участвующих в рассматриваемом процессе.

С помощью программного комплекса для проведения квантово-механических расчетов Quantum ESPRESSO (QE) [4] вычислялись
энергетические характеристики исследуемых металлов. Для этих целей использовались высокопроизводительные ресурсы вычислительного
кластера ФИЦ ИУ РАН. После чего рассчитывались необходимые значения когезионной энергии, константы упругости и другое [5].

Процесс взаимодействия металла с поверхностью другого металла изучался с применением потенциала RGL.
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Решалась задача по определению параметров данного
потенциала с использованием характеристик материала - для этого
был построен целевой функционал, который оптимизировался (для
оптимизации функционала использовался метод нулевого порядка –
GRS [6], показавший наилучшие результаты в сравнении с
методами Нелдера-Мида и Хука-Дживса [5]).

Сравнение значений когезионной энергии, полученных в ходе
расчётов в QE, и расчётов, полученных с помощью RGL с
параметрами, идентифицированными при помощи созданной
программной реализации, показало, что результаты получаются с
допустимой погрешностью.
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