Vairaku dzelzs fazu paréju analizéSana
ar rentgenabsorbcijas spektroskopiju.

Arturs Cintin$

Dzelzs (Fe) ir viens no plasak ikdiena pielietotiem materialiem. Jau no dzelzs laikmeta to
izmanto, lai izgatavotu instrumentus un ieroCus. Ari nakotnes spékstacijas un reaktoros dzelzs ir
visu galveno elementu pamata.

Laika gaita esam noskaidrojusi, ka dzelzs 1paSibas mainas gan atkariba no temperatiiras, gan no
piemaistjumu daudzuma un sastava. Istabas temperatiira tirai dzelzij ir tilpuma centréta struktiira
un $o fazi sauc par alfa fazi (a-Fe) (1. attels). Saja faze
katram dzelzs atomam ir 12 tuvakie kaimini ( 8 atrodas
249A un 6 — 2.87A attaluma). Ta ir magnétiska
(feromagnétiska), un 8o Tipasibu izmantoja pirmajos
magnétos un kompasos. Karsgjot pirma izmaina, kas notiek b)
pie 769 °C ir pareja uz nemagnétisko (paramagnétisko) lLattels. Dzelzs struktiira a) tilpuma
fazi, joprojam saglabajot tilpuma centréto struktiru. ~ Centrétai unb) skaldnés centrétai fazei.
Turpinot karsét pie 912 °C dzels peksni pariet uz skaldn@s centréto fazi (1.attéls), kuru sauc par
gamma fazi (y-Fe). Saja pareja tam mainas gan tuvako kaiminu skaits gan attalums (12 kaiminu
2.58 A attaluma). Turpinot karsgt, pie 1392 °C, dzelzs atkal pariet tilpuma centréta struktiira ( 8
kaiminu 2.53A un 6 — 2.93A attaluma), kuru dévé par delta fazi. Talak karsgjot pie 1538 °C tas
izkdist.

a)

Tani pasa laika lidz pat Sodienai nav pétijumu par to, kas notiek ar lokalo atomaro strukttru visu
So fazu pareju laika. Tas ir — nav skata uz to ka mainas stapatomu relativie attalumi, to variacijas
un korelacijas. Piemérotaka metode $adu pétijumu veikSanai ir rentgenstaru absorbcija.

Tamdel §1 projekta mérkis ir ar rentgenabsorbcijas
metodi izpétit lokalas atomaras struktiiras izmainas ap XA|N ES EXAES
dzelzs atomiem pie dazadam temperatiram (20- A

1200°C), analizgjot Fe K-malas absorbcijas spektrus.

Rentgenabsorbcijas  spektroskopija tiek ierosinati
elektroni, kas atrodas dzilas caulas tuvu kodolam. K-
malas gadijuma, tas ir 1s elektrons. So spektru struktiiru | ! |
pie pasas absorbcijas malas (2. att€ls) (angliski: X-ray
absorption near edge structure - XANES) nosaka
elektronu brivo stavoklu blivums un attiecigi elektronu 2. attgls. Rentgenabsorbcijas spektrs
pareju varbutibas, kas ir jutigas gan pret simetriju, gan Fe K-mala

atomu attalumiem, gan valences stavokla. Tacu spektru talaka sikstruktiira (angliski: extended X-
ray absorption fine structure — EXAFS), ir atkariga tikai no atomu savstarpgja izvietojuma.
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Italijas sinhrotrona ELETTRA XAFS eksperimentalaja linija ar L’Aquila-Camerino krasni (3.

att€ls) tika izmeérits tiras dzelzs follijas spekitrs.

Merjjumi notika vakuuma, lai paraugs

neoksidétos, ka arT tas tika iekapsuléts bora nitrida tableté, lai nesaskartos ar grafita elektrodiem.

3.attéls. L’ Aquila-Camerino vakuma krasni tiek karséts tirs (99,99%) Fe no istabas temperatiiras 1idz
1200°C, izmantojot augstsprieguma stravu.

No EXAFS datu analizes ieguvam radiala sadalfjuma funkciju (RDF — radial distribution
funcion), kas parada varbiitibu sadalfjumu starpatomu attalumiem. RDF izmainas mainoties
temperatirai labi parada, kas notiek ar atomaro struktiiru, tai skaita fazu parejas.

4. attela redzams, ka mainas tuvako kaiminu sadalijums parejot no tilpuma centrétas struktiiras
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4.attels. Fe K-mala RDF rekonstrukceija tradicionalai metodei, kas ir pa kreisi, un apgriezta Monto Karlo metode, kas ir pa

labi.

ar divam tuvako kaiminu grupam uz skaldn@s centrétu strukttiru ar vienu tuvako kaiminu grupu.



