Синтез и высокотемпературные свойства купратов лантана-празеодима состава 
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В связи с проблемой разработки новых и экологичных источников электрической энергии наиболее перспективным направлением исследования считается поиск твердооксидных материалов для топливных элементов. Твердооксидный топливный элемент (ТОТЭ) состоит из анода, проводящего электролита и катода. К катодным материалам предъявляются такие требования, как высокая смешанная электронная и кислород-ионная проводимость и совместимость коэффициентов термического расширения (КТР) материалов катода и анода ТОТЭ.
Известно, что купрат празеодима обладает достаточно высокой электропроводностью (100 См/см2), но его структурные особенности затрудняют диффузию ионов кислорода. Напротив, подвижность кислорода в структуре купрата лантана гораздо выше, но его электропроводность не превышает 10 См/см2. Таким образом, Pr2CuO4, имеющий структуру T’, и La2CuO4 со структурой T значительно отличаются по своим свойствам. В связи с этим, интересными для исследования высокотемпературных свойств являются смешанные купраты РЗЭ состава La2-xPrxCuO4.
Для прогнозирования свойств соединения La1,6Pr0,4CuO4 использовалось компьютерное моделирование методом молекулярной динамики в рамках модели жестких ионов. Потенциальную энергию взаимодействия между ионами в системе задавали в виде суммы кулоновского и короткодействующего парного потенциала Букингема. По результатам расчета КТР смешанного купрата заявленного состава составил 9·ppm К-1, что близко по значению к КТР Gd0,1Ce0,9O1,95 – одного из наиболее распространенных электролитных материалов ТОТЭ.
Твердофазным методом был проведен синтез смешанных купратов лантана-празеодима состава La2-xPrxCuO4, где x=0,1; 0,2; 0,3; 0,4. Отжиг образцов проводился при температуре 1000оС длительностью 50-90 часов. По результатам рентгенофазового анализа было установлено, что кристаллическая структура соединений имеет ромбическую сингонию. Для образца состава La1,6Pr0,4CuO4 по данным высокотемпературного РФА был обнаружен фазовый переход орторомбической структуры в тетрагональную при температуре 600оС, что находится в соответствии с результатами моделирования. Методом дилатометрии в интервале температур 300-1000оС был измерен коэффициент термического расширения этого образца. Также была измерена четырехконтактным методом его электропроводность на постоянном токе в температурном интервале 30-900оС. Было отмечено увеличение удельной электропроводности при повышении температуры, что указывает на полупроводниковый характер проводимости.
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