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DETERMINAGAO DE STITIOS OCUPADOS POR HIDROGENIO EM ZrerH, ( x = 0,45; 2 e 3) POR
ESPALHAMENTO INELASTICO DE NEUTRONS LENTOS, José Mestnik Filho e Jact Izidro de Moura.
{ Divisao de Fisica-Nuclear - IPEN - CNEN/SP ).

0s sTtios intersticiais de ocupacdo pelo atomo de hidrogénio no hidreto metalico
Zr'C\'zHllt foram inferidos através de espalhamento inelastico de neutrons lentos para

trés concentragbes de hidrogenio correspondentes a x = 0,45, x = 2 e x = 3 _ que sdo
respectivamente hidretos na fase de solugao solida, fase mista de solugao solida com
hidreto metalico e fase de hidreto metalico saturado. * _ _
Foram encontradas quatro frequencias de vibragao localizada dos_atomos de hidrogenio ,
com os seguintes valores de fiw = 183,151, 133 e 103 meV. Através_de uma andlise deta- .
Thada das intensidades relafivas de ocorrencia das diversas frequéncias e introduzindo
correcoes devida a efeitos_de espalhamento por processos de multi-fonons, observou -se
que as intensidades_das tres frequencias maijores estao na relagao de 1:1:1 e foram a-
tribuidas as vibragoes do hidrogenio em um intersticio tetragédrico do tipo Zr2Cr2 en -
quanto que a_frequencia de 103 meV, com menor intensidade relativa, foi associada & o-
cupagao de sTtios tetraedrais do tipo Zr(r3.

Foi observade também que adiferenca de energia de ligacao para os dois tipos de siti-
05 e de 65 meV para x = 2 e x = 3 e 49 meV para x = 0,45, estando o _sitio ZrCr3 sitya
do no nivel energético mais alto em relagdo ao nivel energético do sitio Zr2Cr2. -




