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CuMoO, (vara molibdats) ir funkcionals materials ar termohromam un pjezohromam ipasibam.
Materialam novérojama krasas maina no gaisi zalas uz brinu (skat. Att.1.) un vairakas fazu parejas
temperatiras un/vai spiediena ietekmé. Pédejos gados tas radijis interesi ar savam katalitiskajam
Ipasitbam, tomér tam ir liels potencials temperatiras un spiediena sensoru pielietojumam, ka art tas
varétu tikt izmantots ka viedais neorganiskais pigments. Ta funkcionalas Tpasibas ir ciesi saistitas ar

ta strukturalajam ipatnibam.

S1 projekta mérkis bija izpétit saistibu starp
CuMoO4 lokalo strukturu un ta
termohromajam 1pasibam temperatiru
diapazona no 10K lidz 923K, ka ari izpétit
volframa koncentracijas ietekmi uz
CuMo1.xWxO3 struktiiru un Tpasibam.

Informaciju par materiala lokalo struktdru
sniedz rentgenabsorbcijas spektroskopija, kas
bija $§1 pétjjuma pamata eksperimentala
metode. Rentgenabsorbcijas eksperimenti tika
veikti sinhrotrona starojuma centros DESY

absorbcijas
rentgenstarojuma energijas.
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(Extended X-ray Absorption Fine Aneels 2. CuMoOs Cu K-malas rentgenabsorhcijas spektrs ar
Structure)(skat. Att.2.). noraditiem XANES un EXAFS regioniem, ka ari izdalits EXAFS
— Molibdéna K-malas XANES spektru analize,
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Attéls 3. a-fazes koncentracijas atkariba no temperatiiras
CuMoO4 un CuMo00.90Wo.1004, sildot un dzeséjot

molibdéna koordinacijas mainai starp oktaedrisku (a-
fazeé) un tetraedrisku (y-fazé) un rekonstruétri fazu
pareju raksturojosSu histeréezi (skat. Att.3.). (a un vy
fazem atbilstoSie struktiras modeli ir paraditi Att.1.)
Tika noveérots, ka 10% volframa CuMo1xWxOa cietajos
Skidumos nobida fazu parejas temperattru par ~50-
100K.

Eksperimentalo EXAFS spektru (skat. Att.4.) analize

tika veikta, izmantojot apgriezto Monte-Karlo (RMC)
metodi.
koordinasu

rakstura atomu
trisdimensionala

Ta balstas uz gadijuma
nobidém

modell ar meérki ieglt péc iespéejas labaku sakritibu

struktdras
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Attéls 4. Eksperimentalie CuMoOs Cu un Mo K-malu EXAFS spektri unto ~ Attels 5. RMC aprekinu rezultati CuMoo.soWo.1004 Cu,
Furjé transformaciju modulis atkariba no temperatiras. Izmainas Mo Mo K-malam un W Ls malai. Apreini tika veikti,
spektros norada uz y — a fazu pareju izmantojot gan a, gan y struktiras modelus

starp eksperimentalo un teorétiski aprékinato EXAFS spektru. Aprékini tika veikti vairakam
absorbcijas malam vienlaicigi. RMC apreékinu rezultati CuMoo.90Wo.1004 pie 50K un 300K ir paraditi
Att.5. legitie struktlras modeli tika izmantoti, lai aprékinatu intereséjosos strukturalos parametrus
(starpatomu attalumus, vidéjas relativas svarstibu amplitidas un tml.).

Augsto temperatlru diapazona
(virs istabas T) CuMoQ4 arT maina
savu krasu no gaiSi zalas uz
briinganu. Saja gadijuma krasas
maina nav saistita ar jaunu fazi, bet
rodas temperatiras ietekmé. No
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