Rezonanses rentgenstaru emisijas spektroskopija CuMoxW1.x04 pétijumiem
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Inga Jonane

Materialu morfologijas un struktiras pétijumu laboratorija

Vara molibdats (CuMoO4) un ta cietie skidumi ar volframu (CuMo1xWxQOa) ir
multifunkcionali materiali ar termohromam, pjezohromajam, tribohromam,
antibakterialam
perspektivas to izmantoSanai daZzadiem tehnologiskiem pielietojumiem.

halohromam, katalitiskam un

ipasStbam, kas

Materiala funkcionalas 1pasibas ir ciesi saistitas ar ta struktdru.

Saja projekta tika

izmantota

rezonanses
spektroskopija (RXES) CuMo1xWx0a4 cietajiem Skidumiem W Lz malai ar meérki
noskaidrot, k3 mainas volframa lokala atomara un elektroniska struktdra

rentgenstaru

atkariba no temperatiras (T=10-300 K) un koncentracijas (x=0.04-0.75).

Tiek uzskatits,

molibdénu, tomeér precizi nav zinams,
struktdru. Batisks jautajums ir, vai volframs rada savu lokalo apkartni vai art
tas pielagojas molibdéna apkartnei.

volframam piemit stipri
savienojumi (pieméram, CaWOa,
BaWOs, SrWOs), kuros tam ir
tetraedriska konfiguracija.

Vértigu strukturalo informaciju
par atseviSku atomu lokalo
apkartni  sniedz  rentgenstaru
absorbcijas spektroskopijas
piemalas struktira (XANES), tomér
volframa gadijuma ierosinata
stavokla dzives laika radita
spektralliniju paplasinasanas
rezultéjas ar maz-informativiem
spektriem (Att.2(a)). Turklat pie
mazam elementu koncentracijam
spektru kvalitate art ir limitéjosais
faktors. So problému var atrisinat,
izmantojot RXES metodi, kas lauj
noteikt W(5d) stavok|u
saskelSanos ar augstu izSkirtspéju
(~0.2 eV) un no tas secinat, kada ir
volframa koordinacija (Att.1).

RXES eksperimenti tika veikti
sinhrotrona PETRA Ill. Mérijumos
tika ieglutas 2D RXES plaknes
(Att.2(b)), kur emisijas intensitate
tiek attélota atkariba no pievaditas
un detektétas rentgenstarojuma
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Attéls 1 Shematisks attelojums d
limenu  saskelSanas kristaliska
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Attels 2 (a) XANES spektri vairakiem CuMo1-x\WxOas paraugiem, iegiiti caurejoSaja rezima,
izmantojot tradicionalo metodi, ka ari FDMNES teorétiskajos aprékinos iegiitie spektri
volframam oktaedriska un tetraedriska konfiguracija; (b) RXES plakne CuMoo.50Wo.5004
paraugam pie istabas temperatiras; (c) Rentgenstaru emisijas spektri, iegiiti ierosinot ar
10242 eV; (d) HERFD-XANES spektri atkariba no volframa koncentracijas, integréjot
intensitati emisijas energijas intervala 8395.5 + 0.2 eV.
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energijas (Att.2(d,c)). Selektivi izvéloties emitéto fotonu energiju Saura intervalj, tiek ieglts augstas
izSkirtspéjas caur fluorescenci detektéts XANES spektrs (HERFD-XANES) (Att.2(d)), kura péc konkréta
pika sasSkelSanas viennozimigi var identificet oktaedrisku (x=1.00) un tetraedrisku (x=0.04)
koordinaciju. Eksperimentalie dati tika salidzinati ar teoretiski aprekinatajiem, izmantojot FDMNES
programmu (Att.2(a)).

Vara molibdata termohromas ipasibas ir saistitas ar fazu CUMOOI.SG\INO.940l4

-
o

pareju starp a-CuMoOQas (gaisi zal$) un y-CuMoOs (brins)
(Att.3.). Fazu parejas temperatiru iespéjams ietekmét, .gm_
materialu dopéjot ar volframu. No temperatiras atkarigie £
RXES meérijumi CuMoo.96Wo0.0404 paraugam |ava sekot %0-6-
volframa lokalas struktdras izmainam (koordinacijas z..
izmainam), notiekot faZu parejai starp o un y fazém (Att.3.). o
50.2—
Projekta tika nodemonstrétas RXES metodes prieksrocibas : 0
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volframa lokalas struktiras pétijumiem, salidzinot ar TEMPERATURE T (K)

tradicionalo rentgenstaru absorbcijas spektroskopiju.
Pateicoti tas izékirtspai . . . ._. Attels 3 Volframa lokalas struktiras izmainas
ateicoties augstas Izskirtspejas merjjumiem, pirmo reizi ;- - temperatiras  CuMo00.96W0.0404
tika ieglta viennozimiga informacija par volframa lokalo parauga. HERFD-XANES parametrs norada
St ] 04<x<0. ; s attiecibu starp oktaedrisku un tetraedrisku
a_pkartm CUMO%_XWXOZ‘ (004 _X 0_ 7?) C\Ift?JOS S_I’(I_C_lum_os .UI'I koordinaciju. Pie 100K volframs ar skabekliem
ta lomu materiala funkcionalajas ipasSibas. Pétijjuma tika veido oktaedru, pie 300K — tetraedru. Paradits ari
secinats, ka aizvietojot Mo®* jonus ar mazliet lielakiem W6+ attéls, kurd paraugs ir péc iznemsanas no Skidra
. . el = - R - . slapekla (y-fazé) un pie istabas temperatiras (o-
joniem, tiek stabilizéta y-faze, kura eksisté ar1 pie ﬁizl;), I v
paaugstinata spiediena. Projekta ieguta informacija ir
vertiga, lai izskaidrotu un iemacitos kontrolét materiala termohromas ipasibas.



