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Pietiekami augstā spiedienā Pietiekami augstā spiedienā 
visas vielas pāriet metāliskā stāvoklī!visas vielas pāriet metāliskā stāvoklī!
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visas vielas pāriet metāliskā stāvoklī!visas vielas pāriet metāliskā stāvoklī!
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WO6 oktaedri 
ar no centra stipri izkropļoti

Pamata struktūrvienības:
WO6 SnO6

ar no centra 
nobīdītu W

stipri izkropļoti 
SnO6 oktaedri+2 R(W-O) = 1.80 Å

2 R(W O) = 1 89 Å
2 R(Sn-O) = 2.18 Å
2 R(Sn O) = 2 39 Å

b
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2 R(W-O) = 1.89 Å
2 R(W-O) = 2.14 Å

2 R(Sn-O) = 2.39 Å
2 R(Sn-O) = 2.83 Å a

c



Latvijas Universitātes Cietvielu fizikas institūts

• Ortorombiskā slāņaina struktūra (Pnna, no. 52)

• Aizliegtā zona Eg  1.7 eV

• Fāžu pāreja -SnWO4 -SnWO4
650C

SnSn

WW

Sn

WWW

OO

W

O
650C

kubisks (P213, no. 198), Eg  2.6 eV

Kas notiek zem augsta spiediena?Kas notiek zem augsta spiediena?
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Kas notiek zem augsta spiediena ar Kas notiek zem augsta spiediena ar --SnWOSnWO44??



Latvijas Universitātes Cietvielu fizikas institūts

1.6

1.2

1.4 -SnWO4

eV
)

a
(e

V)

EF

s 
(p

.v
.)

s 
(a

.u
.)

Total DOS

Sn 5p  4

P=16 GPa EF

m
s 

(p
.v

.)

P=0 GPa P=16 GPa

0 6

0.8

1.0
nd

 g
ap

 (e
eg

tā
 z

on

tā
vo

kļ
u 

bl
īv

um
s

D
en

si
ty

 o
f s

ta
te

s

Sn 5s  7

O 2p

W 5d 2tā
vo

kļ
u 

bl
īv

um

0.2

0.4

0.6

B
an

A
iz

lie

Valences zona:  O 2p + Sn 5s
V dā īb W 5d + O 2

St

Enerģija (eV) Energy (eV)
0.0 3.0 6.0-3.0-6.0-9.0

W 5d  2

Enerģija (eV)

St

0 2 4 6 8 10 12 14 16
0.0

Pressure (GPa)Spiediens P (GPa)

Vadāmības zona: W 5d + O 2p

Notiek fāžu pāreja vadošā stāvoklī!Notiek fāžu pāreja vadošā stāvoklī!
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Kāpēc?Kāpēc?
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Elektronu delokalizācija 
b i i ā

Oktaedra 
simetrizācija Snd 0 2 Å

Volframa nobīde

b-ass virzienā

WO6WO6WO6WO6

simetrizācija Sn

WWO6

d ~ 0.2 Å

Od

b

c

1 2 3

a
c
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Rentgenabsorbcijas spektroskopija Infrasarkanā spektroskopijag j p p j p p j

Spiediens P = 0 - 25 GPa (0 - 250 000 atm)
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Spiediens P  0 25 GPa (0 250 000 atm)
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Sakrīt ar teoriju!Sakrīt ar teoriju!
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