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Поиск новых нелинейно-оптических (НЛО) материалов для работы в глубоком ультрафиолетовом (УФ) диапазоне является актуальной задачей современной фотоники. Один из ключевых НЛО эффектов – генерация второй гармоники, позволяет получать излучение с удвоенной частотой. Это свойство делает НЛО материалы незаменимыми в качестве источников УФ излучения высокого качества для лазерной индустрии и спектроскопии. 
Эффективный кристалл должен обладать высокими коэффициентами нелинейной восприимчивости, значительным двулучепреломлением для соблюдения условий фазового синхронизма и широкой запрещенной зоной для прозрачности в УФ-области [1]. Однако, согласно правилу Миллера, коэффициенты нелинейной восприимчивости обратно пропорциональны ширине запрещенной зоны – это противоречие является главной проблемой поиска новых НЛО материалов [2]. 
Перспективным методом дизайна является сочетание групп с высокой поляризуемостью и фрагментов с глубоким краем поглощения, что позволяет достичь баланса между нелинейностью и прозрачностью. Таким образом, для обеспечения высокого нелинейного отклика используются нецентросимметричные группы на основе боратов [BO3]3-, фосфатов [PO4]3- и их различные фторпроизводные. Добавление в координационную сферу фтора, элемента с экстремально высокой электроотрицательностью, расширяет запрещенную зону и сдвигает край поглощения. 
В данной работе исследовались кристаллические соединения BPO3F2 и LiPNOF, представляющие собой комбинацию выше упомянутых функциональных фрагментов. С использованием эволюционного алгоритма USPEX (англ. Universal Structure Predictor: Evolutionary Xtallography) были предсказаны наиболее стабильные структуры для каждого из составов. Термодинамическая стабильность оценивалась относительно плоскости выпуклой оболочки (англ. Convex Hull). Электронные свойства были изучены с использованием гибридного функционала HSE06. Тензоры нелинейной восприимчивости были рассчитаны методами IPA (англ. Independent Particle Approximation) и PEAD (англ. Perturbation Expansion After Diagonalization), а двулучепреломление материалов было оценено с использованием GW псевдопотенциалов на длине волны 1064 нм. 
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