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摘  要：Nd3+掺杂磷酸盐玻璃因其较大的受激发射截面、高效能量转换效率以及高能量存储密度，在激光武器、光通信和

生物医疗等前沿领域具有重要的应用前景。然而，稀土离子掺杂激光玻璃的研发主要依赖经验引导、简单循环的“试错法”
模式，存在研发效率低、周期长、成本高等问题，严重阻碍了激光玻璃材料及器件的发展。以 Nd3+掺杂 Li2O-MgO-Al2O3-P2O5

玻璃为研究对象，利用玻璃组分空间中的邻近玻璃态化合物(NGCs)来预测玻璃的 Nd3+局域结构特征和发光性能。研究表

明，在该玻璃体系中，通过 NGCs 预测的 Nd3+局域结构特征参数与分子动力学模拟结果高度一致；在发光性能方面，通过

NGCs 预测的荧光寿命和受激发射截面值与实验值的最大相对误差仅分别为 6.19%和 1.72%。基于此方法，成功筛选出了

荧光寿命长、受激发射截面高的 Nd3+掺杂磷酸盐激光玻璃组分。该研究为新型激光玻璃的组分设计提供了一条快速、低成

本、高效的新方法。 
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稀土离子掺杂玻璃光纤因其可调谐发光特性、

高效能量转换效率以及宽谱带吸收能力，已成为光

纤激光器的核心增益介质[1–2]。而磷酸盐玻璃具有高

稀土离子溶解度、高热稳定性以及优异的机械性能，

是高性能激光玻璃光纤的理想玻璃基质[3–4]。Nd3+

掺杂磷酸盐玻璃利用 Nd3+离子：4F3/2→4I11/2 能级跃

迁，可实现 1064 nm 发光，在光通信、生物医疗、

国防军工等关键领域具有重要应用前景[5–7]。然而，

玻璃的发光性能受稀土局域微观结构的调控，对激

光玻璃构效关系认知的局限给其组分设计带来了巨

大阻碍。多年来，激光玻璃的研发主要依赖经验驱

动的试错方法，存在研发效率低、周期长、成本高

等问题，严重阻碍了激光玻璃的快速发展[8–9]。因此，

建立定量预测稀土掺杂激光玻璃发光性能的方法，

对加快新型Nd3+掺杂磷酸盐玻璃研发具有重要科学

意义及实用价值。 
为实现稀土掺杂激光玻璃发光性能的定量预

测，研究者先后发展了理论和经验模型。早期研究

中，Weber 等基于组分加和性假设，建立了 Nd3+掺

杂硅酸盐 /氟磷酸盐玻璃发光性能的多元线性回 
归模型，通过 11 种氧化物组分的加和系数实现发

光性能预测[10–11]。但该方法因忽略玻璃网络结构对

稀土离子局域配位场的调制作用，缺乏玻璃理论解

释。随后，Jiang 等基于相图邻近化合物配位结   
构相似性假设，构建了多组分玻璃发光性能预测框

架[12–14]。但由于高维组分空间相图数据极其稀缺，

严重制约了该方法在复杂激光玻璃体系中的应用。

近年来，随着大数据技术的发展，研究者基于机器学

习方法建立激光玻璃发光性能预测模型，实现在高维

组分空间中激光玻璃发光性能的定量预测[15–16]。但

机器学习模型的预测精度仍高度依赖训练数据集的

质量，且对训练数据集外的组分空间的预测能力较

差[17]。因此，发展兼具物理可释性与泛化能力的定

量计算方法，已成为 Nd3+掺杂磷酸盐玻璃发光性 
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能精准预测与组分设计的迫切需求。 
基于以上研究背景，以 Nd3+掺杂 Li2O-MgO- 

Al2O3-P2O5 玻璃为研究对象，将玻璃中 Nd3+的局域

微观结构描述为其邻近玻璃态化合物(Neighboring 
Glassy Compounds, NGCs)中 Nd3+的局域微观结构

的统计集合[18–22]。并基于该理论描述进一步提出用

于定量预测 Nd3+掺杂磷酸盐激光玻璃发光性能的

NGCs 模型，即玻璃的发光性能等于其 NGCs 相应

发光性能的统计平均。通过理论验证：由 NGCs 模
型预测的 Nd3+局域结构特征参数(如 Nd3+径向分布

函数 gRe(r)、Nd3+结构因子 SRe(q)、Nd3+配位数)与分

子动力学(MD)模拟结果呈现高度一致性，证明

NGCs 模型可精确预测玻璃中稀土离子局域微观结

构特征。并通过实验验证：由 NGCs 模型预测的 Nd3+

掺杂磷酸盐玻璃的发光性能[如 Nd3+：4F3/2→4I11/2能

级跃迁对应的发射峰截面(σe)和荧光寿命(τ)]与数据

库中的实验值误差极小，证明 NGCs 方法可准确预

测 Nd3+掺杂磷酸盐玻璃的发光性能。这项工作为定

量计算稀土掺杂激光玻璃的局域结构和发光性能提

供了启示，有望加速激光玻璃的高效、低成本研发。 

1  方法 
1.1  Nd3+掺杂磷酸盐玻璃的 NGCs 模型 

在稀土掺杂激光玻璃中，发光性能由稀土离子

的局域结构决定。基于遍历性破缺理论[18–20]，将多

组分激光玻璃中稀土离子局域结构描述为其邻近玻

璃态化合物(NGCs)中稀土离子局域结构的统计集

合。因此，稀土掺杂激光玻璃的发光性能可表示为

NGCs 发光性能的统计平均，如式(1)所示： 
( ) ( )iiLP S u LP i=                  (1) 

其中：LP(S)表示组分为 S 的稀土掺杂激光玻璃的

发光性能；LP(i)为其第 i 个 NGC 的发光性能，可

由度量参数 d 决定，如式(2)所示： 
2 2 2

1 1 2 2( ) ( ) ( )i i n ind a b a b a b= − + − + ⋅ ⋅ ⋅ + −  (2) 
其中：a1, a2, ···, an 代表多组分氧化物玻璃中 n 种氧

化物的摩尔分数；bi1, bi2, ···, bin代表化合物 i 中 n
种氧化物的摩尔分数。通过参数 d 找到最接近 S 的

n 个近邻化合物，其玻璃态定义为目标玻璃的

NGCs，ui 表示稀土掺杂激光玻璃中 NGC i 的分数，

可由式(3)确定：  
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          (3) 

为建立 Nd3+掺杂磷酸盐玻璃的 NGCs 模型，需

首先在目标玻璃体系的组分空间中确定 NGCs。
Materials Project 数据库作为一个强有力的工具，可

检索组成空间可能存在的化合物[28]。通过对四元磷

酸盐 (Li2O-MgO-Al2O3-P2O5)玻璃体系进行检索，发

现该体系的组成空间中的化合物包括：Li2O⋅Al2O3⋅ 
4P2O5、9Li2O⋅3Al2O3⋅8P2O5、P2O5、Li2O⋅P2O5、Al2O3⋅ 
3P2O5、Li2O⋅2MgO⋅P2O5、MgO⋅P2O5、Li2O⋅6MgO⋅ 
3P2O5、Al2O3⋅P2O5、MgO⋅2P2O5和 2MgO⋅Al2O3⋅P2O5。

随后，通过式(2)和(3)可确定磷酸盐玻璃的 NGCs。
例如，如图 1 所示，组分为 7Li2O-18MgO-12Al2O3- 
63P2O5 (%，摩尔分数，下同)的磷酸盐玻璃样品位

于化合物 Al2O3⋅3P2O5、2MgO⋅Al2O3⋅P2O5、Li2O⋅ 
Al2O3⋅4P2O5和 MgO⋅2P2O5 围成的区域内。因此，该

玻 璃 的 NGCs 为 12% Al2O3⋅3P2O5 、 11% 
2MgO⋅Al2O3⋅P2O5、39% Li2O⋅Al2O3⋅4P2O5 和 38% 
MgO⋅2P2O5。基于该 NGCs 模型，组分空间中所有

玻璃的局域微观结构特征和发光性能可由这 11 种

NGCs 计算得到。 

 
图 1  NGCs 模型的示意图 

Fig. 1  Schematic diagram of the NGCs model 

1.2  分子动力学模拟 
为了从微观角度验证 NGCs 模型对稀土离子局

域环境预测的准确性，首先使用基于经典动力学理

论的分子动力学模拟技术(Molecular Dynamics，
MD)[23–25]，对 Nd3+掺杂 Li2O-MgO-Al2O3-P2O5体系

进行了模拟。 
选择用 Morse 势[26]来表示体系中的短程相互作

用，Morse 势由式(4)表示： 
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其中：rij 表示原子 i 与 j 之间的距离；r0、aij、Cij、

Dij 为 i 与 j 之间的 Morse 势参数。Morse 势常用于

研究稀土掺杂玻璃的原子间短程相互作用，其截止

半径为 8.0 Å。具体参数如表 1 所示。 

表1  Nd3+掺杂Li2O-MgO-Al2O3-P2O5体系Morse势参数[26] 
Table 1  Parameters of Morse potential in Nd3+ doped 

Li2O-MgO-Al2O3-P2O5
 system[26] 

Pairs Dij/eV aij/Å–2 r0/Å Cij/(eV Å12) 

O–1.2–O–1.2 0.04 1.38 3.62 22.00 

P+3.0–O–1.2 0.83 2.58 1.80 1.00 

Al+1.8–O–1.2 0.36 1.90 2.16 0.90 

Mg+1.2–O–1.2 0.04 2.28 2.59 5.00 

Li+0.6–O–1.2 0.00 3.43 2.68 1.00 

Nd+1.8–O–1.2 0.01 1.83 3.40 3.0 
 

应用 LAMMPS 软件[27]，基于原子间相互作用

势参数，可在微观层面上模拟大规模原子/分子的动

力学过程。选用 Leapfrog 积分算法模拟玻璃的淬火

过程，积分的步长选定为 2 fs。在淬火模拟过程中，

采用 Ewald 求和方法模拟原子间长程相互作用，并

设定截止半径为 12.0 Å。为消除初始结构模型对最

终玻璃结构的影响，首先将初始结构模型置于在正

则(NVT)系综中，并在 5000 K 温度下热浴 1.0 ns。
然后，以 5 K/ps 的冷却速率快速降温至 3000 K，并

将模型转入等温等压(NPT)系综并在 3000 K 下弛豫

1.0 ns，使模拟盒尺寸与原子位置实现同步弛豫，以

贴近现实实验环境。进一步将原子结构模型在 NPT
系综下通过分布降温方法缓慢降至室温。降温节点 
为 2500、2000、1500、1000 K 及 300 K，降温速率为 
0.5 K/ps，每个温度节点均进行 1 ns 的弛豫。最终在

微正则(NVE)系综下进行 1.0 ns 弛豫，并在最后 50 万

步(即 500 ps)中每 5000 步记录 1 次原子的坐标数据。 

2  结果与讨论 
2.1  Nd3+局域结构特征的定量计算 

为了验证 NGCs 模型计算玻璃结构的准确性，

我们对 NGCs 模型和 MD 方法得到的径向分布函数

g(r)[29]和结构因子 S(q)[30]进行对比，g(r)和 S(q)如式

(5)和式(6)所示，分别表征玻璃结构的近程序和中程

序结构特征： 
Re

Re Re
1 ReRe

1( ) ( )
N N

ij
j i

g r r r
N

δ
ρ ≠

= − 
   

    (5) 

2
Re Re L0

sin( )S ( ) 1 4 [ ( ) 1] ( )d
R qrq r g r F r r

qr
ρ= + π −  

(6) 

 
(a)                                                    (b) 

x is mole fraction. 

图 2  MD (实线)与 NGCs 模型(虚线)计算 (a) xLi2O-(30–x)MgO-10Al2O3-60P2O5和 (b) 10Li2O-(30–y)MgO-yAl2O3-60P2O5 玻璃

体系的 gRe(r)值 
Fig. 2  Comparative analysis of gRe(r) values in (a) xLi2O-(30–x)MgO-10Al2O3-60P2O5 and (b) 10Li2O-(30–y)MgO-yAl2O3-60P2O5 

glass systems: Molecular Dynamics (MD) simulations (solid lines) vs. Neighboring Glassy Compounds (NGCs) calculations 
(dashed lines) 

其中：Re 表示稀土离子；NRe表示稀土离子数；rReij

表示稀土离子 i 与周围另一个离子 j 的距离；ρ表示 
原子数密度；δ是狄拉克函数；q 是散射矢量；R 是

实空间中积分的最大值(R=10 Å)。FL(r)作为 Lorch
函数，其作用在于抑制积分过程中因有限截断引起

的误差。 
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图 3  MD (蓝色)和 NGCs 模型(红色)计算(a) xLi2O-(30–x)MgO-10Al2O3-60P2O5和(b) 10Li2O-(30–y)MgO-yAl2O3-50P2O5 玻璃体

系中 Nd3+的配位数随 x 和 y 变化的对比 
Fig. 3  Comparative analysis of Nd3+ coordination numbers in (a) xLi2O-(30–x)MgO-10Al2O3-60P2O5 and (b) 10Li2O – 

(30–y)MgO-yAl2O3-50P2O5 glass systems: Molecular Dynamics (MD) simulations (blue) vs. Neighboring Glassy 
Compounds (NGCs) calculations (red) with varying x/y compositions 

以 Nd3+掺杂 xLi2O-(30–x)MgO-10Al2O3-60P2O5 
(x=5%，10%，15%，20%，25%)和 10Li2O-(30–y)MgO- 
yAl2O3-60P2O5(y=5%，10%，15%，20%，25%)两段

组分区间的玻璃的 Nd3+局域结构特征为例，如图 2a
和图 2b 所示，通过对比 NGCs 模型(虚线)与分子动

力学模拟(实线)获得的 gRe(r)分布曲线可以发现：2
种方法所得径向分布函数具有高度一致性，这表明

NGCs 模型可以有效表征 Li2O-MgO-Al2O3-P2O5 玻

璃体系的短程序结构。值得注意的是，在 2 段组分

变化区间内，gRe(r)分布曲线峰位偏移很小，表明

Nd3+局域的近程离子分布在这两段组分区域中几乎

没有发生改变。 
为进一步量化局域结构特征，通过积分第一配

位峰面积来计算 Nd3+配位数的演变规律。图 3a 和

图 3b 数据显示，Nd3+的配位环境在组分调控过程中

保持稳定(CN≈6.0)，且 NGCs 模型计算结果与 MD
模拟值的相对误差控制在 3%以内 (最大偏差

2.97%)，进一步验证了该模型在稀土离子配位结构

解析中的可靠性。但需要指出的是，影响玻璃发光

性能的关键结构参数可能超过传统配位数的表征尺

度，需考虑扩展至第 2/第 3 配位层的中程有序结构

分析。 

     
图 4  MD(实线)和 NGCs 模型(虚线)计算(a) xLi2O-(30–x)MgO-10Al2O3-60P2O5和(b) 10Li2O-(30–y)MgO-yAl2O3-50P2O5玻璃体

系的 SRe(q)值 
Fig. 4  Comparative analysis of SRe(q) values in (a) xLi2O-(30–x)MgO-10Al2O3-60P2O5 and (b) 10Li2O-(30–y)MgO-yAl2O3-50P2O5 

glass systems. Molecular Dynamics (MD) simulations (solid lines) vs. Neighboring Glassy Compounds (NGCs) calculations 
(dashed lines) 
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为解析 Nd3+局域结构中程序随组分的变化规

律，系统计算了 Nd3+掺杂 Li2O-MgO-Al2O3-P2O5玻

璃体系的结构因子 SRe(q)演变规律。如图 4a 所示，

NGCs模型计算的SRe(q)曲线与MD模拟数据相比几

乎没有差异，且在 Li2O 等摩尔替代 MgO 的组分区

间内，第一锐衍射峰(FSDP，q≈1.5 Å⁻¹)随组分变化

显著：FSDP 强度随 Li+含量增加而降低；与之相比，

当 Al2O3替代 MgO 时(图 4b)，FSDP 逐渐增强。FSDP
的变化说明了组分可以引起Nd3+局域结构的中程序

的改变，这可能直接导致 Nd3+掺杂 Li2O-MgO- 
Al2O3-P2O5 玻璃的发光性能变化。采用 NGCs 模型

计算的 SRe(q)曲线同样对这一规律进行清晰准确的

验证。上述研究结果表明 NGCs 模型可用于定量计

算 Nd3+掺杂 Li2O-MgO-Al2O3-P2O5 玻璃中 Nd3+局域

结构的中程序。 
2.2  Nd3+掺杂磷酸盐玻璃的发光性能计算 

NGCs 模型已被证明可以定量计算 Nd3+掺杂

Li2O-MgO-Al2O3-P2O5 玻璃的 Nd3+局域结构特征，

而稀土离子的局域结构特征决定着稀土掺杂玻璃的

发光性能，表明 NGCs 模型有望实现对稀土掺杂玻

璃发光性能的精确计算。 

表 2  Li2O-MgO-Al2O3-P2O5体系中Nd3+掺杂氧化物玻璃态

的 σe和 τ 
Table 2  σe and τ of Nd3+ doped glassy compounds in Li2O- 

MgO-Al2O3-P2O5 system 
Compound σe/cm2 τ/μs 

Li2O·Al2O3·4P2O5 3.96×10–20 402.00 

9Li2O·3Al2O3·8P2O5 4.57×10–20 290.83 

P2O5 3.89×10–20 238.88 

Li2O·P2O5 4.84×10–20 369.13 

Al2O3·3P2O5 3.39×10–20 213.14 

MgO·P2O5 5.03×10–20 299.34 

Al2O3·P2O5 4.07×10–20 238.88 

MgO·2P2O5 3.88×10–20 283.59 

Li2O·2MgO·P2O5 4.63×10–20 41.76 

Li2O·6MgO·3P2O5 4.43×10–20 57.93 

2MgO·Al2O3·P2O5 4.02×10–20 119.08 

 
为此，通过 NGCs 模型计算Nd3+掺杂Li2O-MgO- 

Al2O3-P2O5 玻璃的发光性能，主要包括 Nd3+: 
4F3/2→4I11/2 能级跃迁对应的发射峰截面(σe)和荧光

寿命(τ)。首先，基于数据库极少量数据[31]，通过

NGCs 模型逆向计算得出了 Li2O-MgO-Al2O3-P2O5

体系中 Nd2O3 掺杂浓度为 1.74%的 NGCs 的 σe 和 τ，
如表 2 所示。 

基于 NGCs 的 σe和 τ，再次应用 NGCs 模型计

算出 Nd3+掺杂 Li2O-MgO-Al2O3-P2O5玻璃的 σe和 τ，
并与数据库中的实验值相比较。如图 5 所示，两者

在发光性能演化规律上具有显著一致性。其中，σₑ
随 Li2O 含量增加呈现单调递增趋势，模型预测值

与实验值的最大相对偏差为 1.72%；τ的计算值虽与

实验值保持相同变化趋势，但最大相对误差也仅仅

达到 6.19%，这可能是受羟基淬灭效应及 Nd3+团聚

等其他因素的影响。上述分析表明，NGCs 模型通

过建立稀土掺杂激光玻璃的组成、结构与发光性能

的相互关系，可定量计算 Nd3+掺杂磷酸盐激光玻璃

的发光性能，为进一步实现高性能激光玻璃组分的

优化与设计提供了高效途径。 

 
图 5  Nd3+掺杂 xLi2O-(27–x)MgO-12Al2O3-61P2O5玻璃中(a) 

σe和(b) τ值，实心数据点对应 NGCs 模型计算结果，

空心数据点对应数据库[31]实验值 
Fig. 5  Comparative analysis of calculated and experimental 

values of (a) σe and (b) τ in Nd3+ doped 
Li2O-MgO-Al2O3-P2O5 glass systems, solid symbols 
correspond to theoretical simulations based on the 
NGCs model, while open symbols represent 
experimental values extracted from database [31] 

2.3  Nd3+掺杂磷酸盐玻璃的组分筛选 
具有高受激发射截面(σₑ)与长荧光寿命(τ)的激 
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光玻璃是高性能光纤激光器的核心材料。本研究针

对 Nd3+掺杂 Li2O-MgO-Al2O3-P2O5 四元体系，运用

NGCs 模型开展双优性能(σₑ与 τ同步提升)组分的系

统性筛选。如图 6 所示，在固定 Nd2O3掺杂浓度为

1.74%条件下，对体系玻璃形成区全组分空间共计

11 355 个有效玻璃组分进行了计算。计算结果表明，

大多数激光玻璃中受激发射截面与荧光寿命呈现反

向关联特性，即具有高受激发射截面的激光玻璃通

常具有短的荧光寿命。值得注意的是，NGCs 模型

成功筛选出少量玻璃组分处于受激发射截面较大、

荧光寿命较长的优化区间(图 6 虚线框)。该区域对应

Al2O3 (0~7%)、MgO (10%~18%)和Li2O (1%~7%)的特

定配方组合，为新型激光玻璃材料开发提供了优选

方案。 

 
图 6  NGCs 模 型 计 算 11 355 个 组 分 生 成 的

Li2O-MgO-Al2O3-P2O5 体系中发射峰截面(σe)和荧

光寿命(τ)的分布二维直方图 
Fig. 6  Two-dimensional histogram distribution of emission 

cross-section (σe) vs. fluorescence lifetime (τ) for 11 
355 compositions in the Li2O-MgO-Al2O3-P2O5 
system, calculated using the Neighboring Glassy 
Compounds (NGCs) model 

3  结论 
应用NGCs模型，以Nd3+掺杂Li2O-MgO-Al2O3- 

P2O5 玻璃为例，通过计算 gRe(r)和 SRe(q)来表征 Nd3+

局域结构的短程序和中程序，计算结果与分子动力

学模拟的结果一致，证明了 NGCs 模型可用于精确

计算 Nd3+掺杂磷酸盐玻璃的局域结构特征。进一步

地，应用 NGCs 模型对 Nd3+掺杂 Li2O-MgO-Al2O3- 
P2O5 玻璃的发光性能进行计算，其荧光寿命(τ)和激

发射截面(σₑ)的计算值与数据库中实验值之间最大

的相对误差分别为 6.19%和 1.72%，表明 NGCs 模 

型可用于定量预测 Nd3+掺杂 Li2O-MgO-Al2O3-P2O5

玻璃的发光性能。最后，基于 NGCs 模型对 Li2O- 
MgO-Al2O3-P2O5 体系玻璃形成区内 11 355 个有效

组分进行定量计算，成功筛选出了同时具备高受激

发射截面、长荧光寿命双优性能的 Nd3+掺杂 Li2O- 
MgO-Al2O3-P2O5 玻璃的组分区域：Al2O3 (0~7%)、
MgO (10%~18%)和 Li2O (1%~7%)的特定配方组合。

提出的这一种新方法，可从理论上定量计算 Nd3+掺

杂磷酸盐激光玻璃的局域结构和发光性能，为加快

新型激光玻璃材料的优化和设计提供了新思路。 
(第二十七届中国科协年会学术论文) 
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Extended Abstract 
Introduction  Nd3+-doped phosphate glasses, utilizing the 4F3/2 → 4I11/2 energy-level transition of Nd3+ ions, achieve 1.06 μm 
luminescence and have critical applications in optical communications, biomedical engineering, and defense technologies. However, 
the development of laser glasses depends on empirical trial-and-error approaches, requiring extensive experimentation to generate 
limited data. This paradigm suffers from inefficiency, prolonged cycles, high costs, and a lack of theoretical guidance. Moreover, the 
luminescent properties of rare-earth-doped glasses are closely tied to the local structure of the rare-earth ions. The intricate 
relationship between structure and performance renders most computational models for glass properties ineffective, severely 
hindering the rapid advancement of laser glasses. It is thus necessary to develop cross-scale computational methods that combine 
physical interpretability and extrapolation capabilities to enable accurate prediction and inverse design of luminescent properties for 
broad-composition Nd3+-doped phosphate glasses. 

In this study, Nd3+-doped Li2O-MgO-Al2O3-P2O5 glasses were prepared. The local microstructure of Nd3+ in the glass as a 
statistical ensemble of its local environments in neighboring glassy compounds (NGCs) was described. Based on this theoretical 
framework, an NGCs model was proposed to quantitatively predict the luminescent properties of Nd3+-doped phosphate laser glasses, 
positing that the glass’s luminescent properties could be equal to the statistical average of the corresponding properties of its NGCs. 
This work could provide a theoretical foundation for quantitatively calculating the local structure and luminescent properties of 
rare-earth-doped laser glasses. 

Methods  In rare-earth-doped laser glasses, the luminescent properties were determined via the analysis of the local structure of the 
rare-earth ions. The local structure of rare-earth ions in multicomponent laser glasses as a statistical ensemble of their configurations 
in NGCs was simulated based on the broken ergodicity theory. The NGCs in the compositional space (i.e., Li2O⋅Al2O3⋅4P2O5, 
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9Li2O⋅3Al2O3⋅8P2O5, P2O5,Li2O⋅P2O5, Al2O3⋅3P2O5, Li2O⋅2MgO⋅P2O5, MgO⋅P2O5, Li2O⋅6MgO⋅3P2O5, Al2O3⋅P2O5, MgO⋅2P2O5 and 
2MgO⋅Al2O3⋅P2O5) were identified via querying the Materials Project database for the quaternary phosphate system (i.e., 
Li2O-MgO-Al2O3-P2O5). The local microstructure and luminescent properties of all glass compositions in this system were derived 
from these 11 NGCs by the NGCs model. 

The molecular dynamics (MD) simulations were performed by the Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator 
(LAMMPS). The Morse potential, suitable for modeling short-range interactions in rare-earth-doped glasses, was employed. The 
long-range interactions were treated by the Ewald summation method (cutoff radius: 12.0 Å), while the short-range interactions were 
truncated at 8.0 Å. The glass quenching process was simulated at a fixed timestep of 2 fs. The initial structure was thermalized at 
5000 K for 1.0 ns to eliminate memory effects. The system was then cooled to 3000 K in the canonical (NVT) ensemble at 5 K/ps. To 
simulate the experimental conditions, the system was equilibrated in the isothermal-isobaric (NPT) ensemble at 3000 K for 1.0 ns, 
allowing simultaneous relaxation of the simulation box dimensions and atomic positions. The further cooling to 300 K was conducted 
in the NPT ensemble at 0.5 K/ps, with intermediate equilibration steps at 2500, 2000, 1500, 1000 K, and 300 K (1 ns each), 
respectively. Finally, a 1 ns equilibration in the microcanonical (NVE) ensemble was performed, with atomic coordinates recorded 
every 5000 steps during the last 500 ps. 

Results and Discussion  The radial distribution function g(r) and structure factor S(q), representing short- and medium-range 
structural orders, were calculated by both the NGCs model and MD simulations. The results from these methods have remarkable 
consistency, indicating the NGCs model’s capability to quantitatively determine the local structural features of Nd³⁺ in 
Li2O-MgO-Al2O3-P2O5 glasses. Since the luminescent properties of rare-earth-doped glasses are governed by the local coordination 
environment, this agreement validates the NGCs model for predicting luminescent performance. 

The NGCs model is further applied to calculate key luminescent properties, i.e., the emission cross-section (σe) and fluorescence 
lifetime (τ) of the 4F3/2→4I11/2 transition. The σe values increase monotonically with Li2O content, showing a maximum relative 
deviation of 1.72% from experimental data. For τ that is influenced by non-structural factors such as hydroxyl quenching and Nd3+ 
clustering, the maximum relative error is 6.19%. These results underscore the model’s accuracy in predicting luminescent properties. 
A robust composition-property mapping is established via leveraging this model, enabling efficient screening of high-performance 
Nd³⁺-doped phosphate glass compositions. 

A comprehensive analysis of 11,355 valid glass compositions within the glass-forming region reveals an inverse correlation 
between σe and τ, i.e., compositions with a higher σe typically exhibit a shorter τ. However, the model identifies a subset of optimized 
compositions with both high σe and extended τ, corresponding to Al2O3 (0–7%), MgO (10%–18%), and Li2O (1%–7%). 

Conclusions  This study applied the NGCs model to analyze the local structure and luminescent properties of Nd³⁺-doped 
Li2O-MgO-Al2O3-P2O5 glasses. The calculated gRe (r) and SRe(q), reflecting short- and medium-range orders, aligned closely with the 
MD simulation results, indicating the model’s precision in characterizing Nd³⁺ local structures. The model achieved exceptional 
accuracy in predicting luminescent properties, with maximum relative errors of 1.72% for σe and 6.19% for τ, compared to the 
experimental data. The systematic screening of the glass-forming region identified optimal compositional ranges (i.e., Al2O3: 0–7%, 
MgO: 10%–18%, Li2O: 1%–7%) that could simultaneously maximize σe and τ. 

The NGCs model could provide a groundbreaking approach for designing advanced Nd3+-doped phosphate laser glasses via 
establishing a quantitative link between atomic-scale structures and macroscopic performance. This methodology could accelerate 
material discovery and reduce reliance on costly experimental iterations, paving an efficient way for the development of 
next-generation laser materials. 
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