Teoretycy z UW i IFJ wyjasniaja struktury krystaliczne monotlenkéw metali
przejsciowych

Monotlenki metali przejsciowych t.j. zwigzki chemiczne o wzorze MO stanowig cenne rudy
metali; byly one uzywane juz w neolicie do barwienia ceramiki — a pézniej takze szkta. Te
wazne materialty wykazuja duza roznorodnos¢ cech fizykochemicznych takich jak
przewodnictwo elektronowe i termiczne czy cechy magnetyczne oraz optyczne, i znajdujg one
liczne zastosowania praktyczne. Znanych jest blisko dwadziescia monotlenkéw metali
przejsciowych. Od dawna bylo wiadomo, ze wigkszos¢ z nich krystalizuje w strukturze
regularnej typu chlorku sodu (NaCl) — albo idealnej albo nieznacznie znieksztatconej ze
wzgledu na oddziatywania magnetyczne. Ten wazny typ struktury przyjmowany jest przez
mnaéstwo zwigzkow nieorganicznych, szczegolnie jonowych. Ale pigc tlenkéw: miedzi, srebra,
palladu, platyny i rteci wydawato si¢ nie pasowac¢ do tej rodziny, gdyz krystalizuja one w duzo
bardziej ztozonych strukturach o nizszej symetrii. Czy jednak rzeczywiscie nie maja one nic

wspolnego ze swoimi regularnymi odpowiednikami? .
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Model "niestabilnosci fononowej” jest jednak wg. autorow

bardzo ogolny. Zostanie on teraz uzyty do wyjasnienia duzej
liczby ztozonych struktur krystalicznych pierwiastkow i
zwigzkow chemicznych.

Artykut “Structures of late transition metal monoxides from Jahn-Teller
instabilities in the rock salt lattice” ukaze si¢ w Physical Review Letters.
Obliczenia prowadzone na komputerach ICM UW z uzyciem pakietu
Medea zabraly ponad rok.
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