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熔融NaCaF3、Na2CaF4和Na3CaF5的分子动力学模拟 

程兆年; 郟正明; 许立; 陈念贻 

中国科学院上海冶金研究所，中国科学院计算机化学开放实验室，上海 200050 

摘要： 

通过分子动力学模拟，研究了熔盐溶液NaCaF_3、Na_2CaF_4和Na_4CaF_5体系，模拟表明，三种二元混合系的

径向分布函数十分接近．由模拟所得到的摩尔混合焓很好地与实验值一致．混合焓与Na~+离子势阱深度之间表现

出很好的线性关系．模拟表明，在Na_2CaF_4体系中，即NaF-CaF_2二元系处于低共熔混合组分比NaF:CaF_2＝
2:1时，Na~+，Ca~(2+)和F~-离子的自扩散系数出现很大的反常． 
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