Поиск и исследование соединений с отрицательным коэффициентом теплового расширения с помощью расчетов из первых принципов
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Отрицательное тепловое расширение – уменьшение линейных размеров и, соответственно, объема тела при увеличении температуры. За последние 20 лет был достигнут большой прогресс в исследовании материалов с отрицательным коэффициентом теплового расширения, их также часто называют тепловыми компенсаторами [Azuma, 2011, p.347]. Интерес к материалам, обладающими таким свойством, а также к материалам, обладающими нулевым (или близким к нулю) коэффициентом теплового расширения, связан с огромным количеством возможных приложений контроля и регулировки теплового расширения. Контроль над тепловым расширением особенно важен в таких областях как машиностроение, наноразмерная электроника, создание и эксплуатация высокоточного оптического оборудования, теплоэлектрических устройств, топливных ячеек следующего поколения и т.д. Недавний прогресс в исследованиях позволяет получать материалы с коэффициентом линейного теплового расширения   – 60[image: image2.png]x 107¢
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. Для сравнения, для типичных металлов этот же коэффициент равен  12 [image: image6.png]x 107€
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.
Среди известных материалов с отрицательным коэффициентом теплового расширения в широком диапазоне температур (10 – 1100 К) – трифторид скандия ([image: image10.png]ScF;



) [Li, 2011, p. 195504]. В нашей работе мы выбрали несколько десятков соединений с аналогичной пространственной группой симметрии Pm-3m, среди которых есть как бинарные (например, [image: image12.png]MoF;



), так и тернарные ([image: image14.png]AgZnF,



). Все расчеты проводились с помощью пакета программного обеспечения MedeA [3]. Для каждого материала был построен спектр параметров Грюнайзена  и  посчитан  полный параметр Грюнайзена, по знаку которого мы можем определить знак коэффициента теплового расширения.
Из исследуемых соединений отрицательное значение параметра Грюнайзена (и, как следствие, отрицательное значение  коэффициента теплового расширения ) показали   трифторид ниобия ([image: image16.png]NbF,



)  и трифторид тантала ([image: image18.png]TaF;



), что интересно для дальнейших исследований (в первую очередь, экспериментальных). 
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