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Heksafluorosilikāta sāļiem H₂SiF₆ ar vispārīgo formulu A₂SiF₆ (A = Na, K, Cs), dopēti ar Mn⁴⁺ joniem,
piemīt  augsts  potenciāls  izmantošanai  kā  sarkanajiem fosforiem,  pateicoties  to  augstai  termiskajai
stabilitātei, labai gaismas emisijai un krāsu atdēvēs indeksam līdz 80%.
Šo  savienojumu  mehāniskās  un  elektroniskās  īpašības  augsta  spiediena  ietekmē  līdz  šim  nav
sistemātiski  pētītas.  Šajā  darbā  tika  veikta  hidrostatiskā  spiediena  modelēšana,  izmantojot
CRYSTAL231 programmatūru un LCAO (lineārā kombinācija atomu orbitālēm) metodi, lai izpētītu
tīro  A₂SiF₆  savienojumu  elastīgās  īpašības.  Tika  analizēti  režģa  parametru,  starpatomu  attālumu,
aizliegtās zonas platuma un elastības konstantes uzvedība spiediena diapazonā no 0 līdz 20 GPa.
Rezultāti  parāda  struktūru  stingrības  monotona  pieaugumu,  kā  arī  aizliegtās  zonas  paplašināšanos
visiem savienojumiem.  Visos  gadījumos  tika  konstatēts,  ka  oktaedri  [SiF₆]  gandrīz  nedeformējas,
palielinoties spiedienam. Tāpēc galvenās tilpuma izmaiņas rodas A-F attāluma samazināšanās dēļ. 
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Hexafluorosilicate salts H₂SiF₆ of the type A₂SiF₆ (A = Na, K, Cs), doped with Mn⁴⁺ ions, have high
potential for use as red phosphors due to their enhanced thermal stability, light emission, and color
rendering index of up to 80%.
The mechanical properties of this class of compounds remain poorly studied. In this work, hydrostatic
pressure modeling was performed using the CRYSTAL231 software package and the LCAO (linear
combination of atomic orbitals) method to investigate the elastic properties of pure A₂SiF₆ matrices.
The dependencies of lattice parameters, interatomic distances, band gap width, and elastic constants on
pressure in the range of 0–20 GPa were presented and analyzed.
The results show a monotonic increase in the rigidity of the structures, as well as an expansion of the
band gap for all compounds. In all cases, the octahedra [SiF₆] were found to be a sufficiently rigid
structure, as they almost did not deform with increasing pressure. Therefore, the main volume change
occurs due to the reduction in the A-F distance. 
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