2010.g. uzdevums:

Aprekinat no pirmiem principiem jauna
keramiskas membranas materiala—
kompleksa perovskita (Ba,Sr)(Co,Fe)O3
[BSCF]-- atomaro un elektronisko
struktiiru un ka materiala nestehiometrija
(defektu koncentracija) ietekmé materiala

transporta Tpasibas



Viena no 21. gadsimta fundamentalam
problémam ir CO2 emisijas samazinasana
energijas un elektribas radiSanas laika.
Oglu un citu lidzigu staciju gadijuma to
varétu sasniegt, izmantojot keramiskas
membranas, kas filtré CO2, bet skabekli
izlaiz gaisa.

Viens no daudzsolosakajam membranu
materialiem ir multikomponéentu perovskiti
(BaSr)(CoFe)O3 (BSCF) un
(LaSr)(CoFe)O3 (LSCF).



BSCF struktura
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Galvenie rezultati

« Atrasts, ka skabekl|a vakandu formésanas energijas
BSCF materiala ir ievérojami mazakas ka citos ABO3
magnétiskos perovskitos, piem.(La,Sr)MnQO3, kas
izskaidro ST materiala eksperimentali novérojamas
novirzes no stehiometrijas ka art izskaidro BSCF
membranu augsto efektivitati.

« Augsta O vakan&u koncentracija izraisa rezga
konstantes palielinasanos (kristala izplesanos), kas
sakrit ar eksperimentu.

« Skabekla vakances inducé rezga lokalas deformacijas
un ladina pardalisanos starp diviem tuvakajiem B-tipa
katjoniem, saskana ar Rentgena absorbcijas
eksperimentiem XANES energiju apgabala.



Nobeigums.

Liela méroga paraléli datoru aprekini no
pirmiem principiem apstiprina un izskaidro
leprieks zinamus eksperimentalus datus
par daudzsolosu keramiskas membranas
materialu (BSCF), prognoze labako
membranas Kimisko sastavu (50-50-20-
80%), un dot XANES eksperimentalo datu
interpretaciju.
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