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1. Структурна хімія гідридів інтерметалічних сполук цирконію та РЗМ

2. Structure chemistry of hydrides of intermetallic compounds of zirconium and REM

Реферат:
1. Дисертаційна робота присвячена дослідженню структур гідридів ІМС на основі цирконію (гетерні
матеріали) та РЗМ (зворотні поглиначі водню). Вперше встановлено структури 46 гідридів ІМС. Для
насичених дейтеридів Zr3FeD6.7, Zr3CoD6.9, Zr2FeD5 виявлено, що атоми Гідрогену заповнюють пустоти,
розмір яких лежить в інтервалі 0.48…0.53 A. Для гідридів Zr2FeD5 та Zr4Al3D2.8 виявлено впорядкування
водневої підґратки зі знижен-ням симетрії. Вперше встановлені структури гідридів CeNi3D2.8, LaNi3D2.8,
La2Ni7D6.5, Ce2Ni7D4.7, утворення яких супроводжується аномальним розширенням ґратки у напрямку [001],
виключно у шарах типу MgZn2. Розрахунок електронної структури гідридів ІМС CeNi3, Ce2Ni7 виявив, що
розширені фрагменти структур стабілізуються каркасом Ni…H…Ni…H. Для гідридів ІМС Pr(Cu0.75Ni0.25)2 (CТ
CeCu5) виявлений зворотний перехід структури насиченого орторомбічного гідриду у гексагональний гідрид
типу Fe2P, із виділенням ~1 ат. Н/ф.о. Для сполуки ErMn2H2 виявлено структурну зумовленість низь-
котемпературного магнітного переходу. Для гідридів сполук RNiIn (R=La,Ce,Nd) виявлені надкороткі віддалі
H…H, за вищих тисків наводнювання заповнюється також деформований октаедр R3NiIn2. Ці спостереження



підтверджені вимірюванням ТДС та Р-с-Т ізотерм.

2. Theses are focused on studies of structures of hydrides on IMC on the basis of zirconium (getter materials) and
REM (reversible hydrogen absorbers). Structures of 46 hydrides of IMC have been determined for the first time.
For saturated Zr3FeD6.7, Zr3CoD6.9, Zr2FeD5 deuterides it has been found that hydrogen atoms fill interstices
with sizes in the 0.48…0.53 A range. For Zr2FeD5 and Zr4Al3D2.8 the ordering of hydrogen sublattice with
decrease of symmetry has been detected. For the first time it have been refined structures of CeNi3D2.8,
LaNi3D2.8, La2Ni7D6.5, Ce2Ni7D4.7 hydrides, which formation is accompanied by anomalous expansion of the
lattice in the [001] direction exclusively in the MgZn2 layers. Calculation of electronic structure of hydrides of
CeNi3, Ce2Ni7 compounds revealed that expanded fragments of structure are stabilized by the Ni…H…Ni…H
framework. For hydrides of Pr(Cu0.75Ni0.25)2 compounds (KHg2 ST) the reversible transition of the structure of
saturated orthorhombic hydride into hexagonal Fe2P type hydride has been detected. It is accompanied by
desorption of ~1 at. Н/f.u. For the ErMn2H2 compound the structural grounds for low-temperature magnetic
transition have been determined. For hydrides of RNiIn (R=La,Ce,Nd) compounds extremely short H...H distances
have been detected, under higher hydrogenation pressures the deformed R3NiIn2 octahedron is filled as well.
these observation have been confirmed by measurements of TDS and PcT isotherms.
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