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O hidreto Z,V,H, tem despertado consideravel interesse cientifico e tecnolégico por ser estavel, absorver grande
quantidade de hidrogénio em condigdes normais, além de se constituir num dos poucos hidretos metalicos ternarios a
exibir uma superestrutura de fons hidrogénio na estequiometria Z,V,H,. Neste trabalho nés evoluimos a Hamiltoniana
de campo cristalino induzido pelos quatro ions de hidrogénio, assumindo fons negativos (modelo aniénico H)
ocupando os quatro sitios intersticiais do tipo 2/2A disponiveis na rede do Z,V,, abaixo da temperatura de transi¢io da
superestrutura. Os calculos evidenciam uma sub-rede de hidrogénio de simetria tetraedral em torno dos 4tomos de -
zircénio. Os pardmetros de quarta e sexta ordem do campo cristalino (B4 € B) bem como o pardmetro de Lea, Leask e
Wolf (x) foram calculados (x = -0.1), resultando num estado fundamental I'; para o fon E’" substitucional ao Z, na
matriz Z,V,H, E,. Realizamos experiéncias de Ressonincia Paramagnética Eletronica (RPE) no hidreto Z,V,H,: E, a
baixas temperaturas e os resultados experimentais obtidos (gx = 6.75 + 0.05) sdo inteiramente consistentes com um
estado fundamental I'; para o Er’’, teoricamente previsto. A carga negativa assumida para os fons de hidrogénio
corresponde ao modelo anidnico (H') e esta consistente como o modelo de Miedema de transferéncia de cargas no
processo de formagdo de hidretos metalicos. De acordo com este modelo, elétrons sdo transferidos de atomos menos
eletronegativos (Z, ou V) para atomos mais eletronegativos (H). Em resumo, célculos e resultados experimentais de
RPE confirmam a ocorréncia de uma superestrutura de hidrogénio no Z,V,H, com os fons H ocupando os quatro
sitios intersticiais tipo 2/2A (2Z,, 2V) disponiveis, resultando numa sub-rede de hidrogénio de simetrta tetraedral, em
torno do atomo Z,. Nossos resultados estio também consistentes com outros obtidos por difragdo de neutrons e
confirmam a RPE como uma ferramenta poderosa no estudo de hidretos metalicos (CNPq).
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Atualmente, os lasers de estado s6lido sido amplamente utilizados em diversas drcas de pesquisa ¢ de desenvolvimento
tecnologico. As crescentes aplicagdes de diferentes monocristais nos dispositivos optoeletronicos tém incentivado o
desenvolvimento paralelo na obtengdo de novas matrizes laser ativas. No inicio dos anos 90, obteve-se acdo laser em
cristais de LiSrAlF; e LiCaAlF; ativados com Cr. Estes compostos apresentam uma combinagdo de caracteristicas que
0s tornam lasers sintonizaveis. Um cristal laser ativo necessita fundamentalmente de uma alta qualidade optica que
estd diretamente relacionada ao processo de crescimento. Um fator de extrema importancia ¢ o grau de pureza ¢ o
processamento dos reagentes para a obtengdo do composto final utilizado no crescimento do monocristal. O objetivo
deste trabalho € o estudo d6s processos de sintese e purificagio destes compostos para o crescimento de monocristais
com alto grau de pureza. Para tal finalidade, a partir da Termogravimetria (TG) e Anélise Térmica Diferencial
(DTA), faz-se um controle quanto as caracteristicas dos reagentes comerciais de partida (6xidos e carbonatos
correspondentes) e dos fluoretos-base obtidos através da Hidrofluorinagio (SrF,, CaF,, AIF;, CrF3). O composto
quartendrio ¢ obtido por fusdo dos fluoretos-base em atmosfera reativa e posteriormente purificado através da técnica
de Refino por Zona. Foi observado, através da DTA, que a presenga de impurezas altera o comportamento Ya fusio do
composto (congruente ou incongruente) e que ocorre alteragdo da estequiometria de partida devido a evaporacio de
um dos componentes.
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