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OKRESLANIE’ LOKALNEGO OTOCZENIA WOKOL WYBRANYCH
ATOMOW W NOWYCH WODORKACH FAZ LAVESA
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Absorpcja rentgenowska jest unikatowa technika,
ktora pozwala wyznaczy¢ potozenie atomoéw danego
pierwiastka w sieci krystalicznej, okresli¢ jego wigzanie
chemiczne oraz zmiany wprowadzone poprzez rdéznego
rodzaju procedury (np. wygrzewanie, wprowadzenie
wodoru, czy domieszkowanie). Technika ta jest wigc
doskonatym narzgdziem do badania nowych materiatow.
W niniejszej pracy zastosowano ta metod¢ do badania
nowych wodorkow faz Lavesa.

Fazy Lavesa sa grupa migdzymetalicznych
zwiazkow,  ktdre poza  bardzo  interesujacymi
wlasnosciami fizycznymi i chemicznymi sa uwazane za
wazne materiaty w kontekscie poszukiwania nos$nikow
wodoru dla energetyki wodorowej, w ktorej wodor
miatby  zastapi¢ konwencjonalne zrodta  energii.
Zainteresowanie nimi zwiazane jest wigc réwniez z
rozwojem energetyki wodorowej. Udalo si¢ ostatnio
zsyntezowac stosujac technike wysokich cisnien szereg
nowych wodorkow faz Lavesa. Wodorki te s stabilne i
moga by¢ przechowywane przez dlugi czas w warunkach
normalnego cisnienia i temperatury [1]. Posréd nowo

zsyntezowanych materiatdw najbardziej interesujaca
wydaje si¢ grupa deuterkdw opisana wzorem
chemicznym RMn,Dgs (gdzie R=Y Ilub Dy oraz

pseudobinarne zwiazki, w ktérych Mn jest cze$ciowo
zastapiony przez Fe lub Cr). Materialy takie udato si¢ po
raz pierwszy wytworzy ze zwiazkéw Lavesa. Ich
wlasnosci fizyczne i chemiczne sg intensywnie badane,
ale polozenie atoméw Fe i Cr w sieci krystalicznej nie
zostato do tej pory jednoznacznie wyznaczone [2].
Pomiary krawedzi absorpcji K Mn, Fe i Cr
przeprowadzono w HASYLAB na stacji E4 w zakresie
bliskim krawedzi (XANES z ang. X-ray Absorption Near
Edge Structure) i dla rozciaglej struktury (EXAFS z ang.
Extended X-ray Absorption Fine Structure). W celu
dokonania analizy tych widm przeprowadzono obliczenia
widma XANES dla roznych potozen atoméw Mn, Fe i Cr
w sieci krystalicznej tych zwiazkéw korzystajac z
programu FEFF8.4. Widma teoretyczne zostaty nastgpnie
porownane z widmami eksperymentalnymi. Pozwolito to
stwierdzi¢, ktéry z modeli jest najblizszy rzeczywistemu
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rozmieszczeniu atomoéw w sieci. Rozwazono rowniez
mozliwo$¢é wystepowania danego pierwiastka w wigcej
niz jednym potozeniu w sieci.

Do analizy widm EXAFS zastosowano programy
Artemis i Athena z pakietu IFEFIT. Zwiazki podwdjne
byly wykorzystane jako materialy referencyjne o znanej
strukturze. Okreslono zmiany w wigzaniu chemicznym
wprowadzone przez obecno$¢ wodoru lub deuteru w
strukturze faz Lavesa oraz wplyw drugiego metalu
przejsciowego o dobrze zlokalizowanych stanach d (tutaj
Fe lub Cr). Wyznaczono roéwniez potozenie atomoéw Mn,
Fe i Cr w sieci krystalicznej tych materiatéw. Pozwolito
to zweryfikowaé istniejace modele teoretyczne oraz
wnioski z neutronowych 1 rentgenowskich badan
dyfrakcyjnych [3]. Po wyznaczeniu wtasciwego
potozenia metali przejSciowych w sieci krystalicznej tych
materialdw obliczono struktur¢ elektronowa wokot
kazdego z metali i przedyskutowano ja w kontekscie
wiasnosci fizyko-chemicznych.

Podzi¢kowania: Badania zostaty dofinansowane jako wspdlne
badania sieci naukowej "Nowe Materialy - wytwarzanie i
badania strukturalne" przez MNiSW oraz z programu Unii
Europejskiej w ramach projektu RII3-CT-2004-506008 (1A-
SFS).

Literatura

[1] V. Paul-Boncour, S.M. Filipek, M. Dorogova, F. Bourée, G.
André, 1. Marchuk, A. Percheron-Guégan, R.S. Liu,
"Neutron diffraction study, magnetic properties and thermal
stability of YMn,Dg¢ synthesized under high deuterium
pressure", J. Sol. State Chem. 178 (2005) 356-362.

[2] S.M. Filipek, H. Sugiura, V. Paul-Boncour, R. Wierzbicki,
R.S. Liu, N. Bagkar, "Studies of Novel Deuterides RMn,Dg
(R — Rare Earth) compressed in DAC up to 30 GPa", J.
Phys.: Conf. Ser. 121 (2008) 022001.

[3] V. Paul-Boncour, S.M. Filipek, I. Marchuk, G. André, F.
Bourée, G. Wiesinger, A. Percheron-Guégan, "Structural
and magnetic properties of ErFe,Ds studied by neutron
diffraction and Mgssbauer spectroscopy", J. Phys.: Cond.
Matt. 15 (2003) 4349-4359.





