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Материалы с отрицательным 

тепловым расширением 

• Графен 

• Лед (при малых температурах) 

• Бета – кварц 

• CuFeS2 

• PbTiO3 

• ZrW2O8 

• ZrP2O7 
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Механизмы отрицательного 

теплового расширения 

• Жесткая нелинейность потенциала 

 

• Поперечные колебания (графен, нановолокна) 

 

• Вращательные степени свободы(бета-кварц, 

MgO4, CuFeS2 PbTiO3, ZrW2O8) 
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Рассчитываемые величины 
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-  тепловое давление 

-  тепловая энергия   



Уравнение состояния Ми-Грюнайзена 

𝑝 =  𝑝0 𝑉 +  
Г 𝑉

𝑉
𝐸𝑇 
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Цепочка без изгибной жесткости 
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( Kuzkin V.A., Krivtsov A.M. “Nonlinear positive/negative thermal expansion and equations of state of a chain with 

longitudinal and transverse vibrations” ) 



Модель цепочки с изгибной жесткостью 

• Метод численного интегрирования -  

модифицированный алгоритм Верле (Leapfrog) Угловая пружина 

• Моделирование проводится методом динамики частиц 

• Частицы имеют две степени свободы 

• Цепочка имеет продольную и изгибную 

жесткость 

      Потенциал 

Леннарда-Джонса 

       Потенциал  

угловой пружинки 

8 



Силы взаимодействия 
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Влияние числа частиц на зависимость 
теплового давления 𝑝𝑇 от тепловой 

энергии 𝐸𝑇 

Нулевая деформация Растяжение на 0.1% 
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Влияние изгибной жесткости 

- Цепочка не деформирована 
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Растяжение цепочки 

Исследуемые зависимости при больших 
значениях тепловой энергии и 
растяжении носят линейный характер, 
значит в этом случае можно использовать 
уравнение состояния Ми-Грюнайзена  

𝑝 =  𝑝0 𝑎 +  
Г 𝑎

𝑎
𝐸𝑇, где 𝑎 – расстояние 

между частицами 

Зависимость 𝑝𝑇(𝐸𝑇) при 
растяжении на 
𝜀 ≈ 𝜀∗ − деформацию,
при которой реализуется нулевое  
тепловое расширение, не 
линейна 
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Потеря устойчивости 

Первая форма m = 1 

Вторая форма m = 2 
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Сжатие цепочки 
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Каждая точка соответствует 
осреднению по 60 расчетам 



Заключение 

В данной работе получены зависимости теплового давления 𝑝𝑇 от 

тепловой энергии 𝐸𝑇 при различных значениях деформации. Из этих 

зависимостей можно сделать следующие выводы: 

• Цепочка демонстрирует отрицательное тепловое расширение при 

любом сжатии, а так же растяжении менее чем на 1.41%. 

• При растяжении на 𝜀∗ наблюдается нелинейная зависимость 𝑝𝑇 от 𝐸𝑇. 

• Предположение о том, что при критическом сжатии цепочки 

зависимость 𝑝𝑇 от 𝐸𝑇  сильно нелинейна, подтвердилось. Таким 

образом, можно ожидать, что данный эффект можно также наблюдать 

в углеродных нанотрубках или в графеновых листах при давлении, 

близкому к критическому. 
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