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Synteza materiaªu

A. Matraszek, P. Godlewska, I. Szczygieª i J. Hanuza:

Instytut Chemii i Technologii �ywno±ci, Uniwersytet Ekonomiczny we Wrocªawiu

Zsyntetyzowano próbki KCa1−xEuxP3O9 (x = 0.01�0.05). U»yto nast¦puj¡ce
substancje chemiczne CaCO3, (NH4)2HPO4 i KH2PO4. �ródªem europu byªo
Eu2O3.

Badania eksperymentalne

A. Watras i P. J. Dere«:

Instytut Niskich Temperatur i Bada« Strukturalnych PAN, Wrocªaw

Zastosowane ró»norodne metody do±wiadczalne do analizy struktury i wªasno-
±ci badanych fosforanów, byªy to m.im dyfraktometria rentgenowska (XRD),
sektroskopia Ramana, spektroskopia IR. Zmierzono widma emisyjne i wzbu-
dzenia. Wi¦cej szczegóªów w Physical Chemistry Chemical Physics 2014
DOI: 10.1039/c3cp54875a
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Analiza teoretyczna

J. Wojtkiewicz:

Katedra Metod Matematycznych Fizyki, Uniwersytet Warszawski

B. Brzostowski:

Instytut Fizyki, Uniwersytet Zielonogórski

G. Banach:

Wrocªawskie Centrum Sieciowo-Superkomputerowe, Politechnika Wrocªawska

Brak emisji charakterystycznej dla Eu2+ byª zaskakuj¡cy w wynikach do±wiad-
czalnych. Wcze±niejsze analizy eksperymentalne dla innych fosforanów oraz
struktura badanego materiaªu sugerowaªy wªa±nie tak¡ emisj¦. Odnotowano
jednak jedynie emisj¦ charakterystyczn¡ dla Eu3+. Aby wyja±ni¢ ten problem
wykonano analiz¦ teoretyczn¡ badanego materiaªu.
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G¦sto±¢ stanów

Wykonano obliczenia dla ukªadu domieszkowanego z superkomórk¡ o±miokrot-
nie wi¦ksz¡ (tj. 224 atomy) od oryginalnej komórki elementarnej (28 atomów).
Jony Eu byªy podstawione w miejsca Ca. Daªo to symulacj¦ domieszki 12.5%
jonów Eu. Obliczenie dla ukªadu z wakansem Ca wykonano dla superkomórki
zawieraj¡cej 223 atomy.
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Dzi¦kuj¦
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