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Kurzfassung

Im Rahmen dieser Arbeit wurden Untersuchungen der Wasserstoffdiffusion fiir Hydride bzw.
Deuteride der kubischen Lavesphasen (Zusammensetzung AB,Hy/Dy) durchgefiihrt. Wasser-
stoff kann unterschiedliche Arten von Tetraederplitze des Wirtsgitters besetzen. Dabei
handelt es sich um die so genannten e- bzw. g-Zwischengitterplitze mit ihrer [ABs]- bzw.
[A2B;]-Zusammensetzung. Zwei spezielle NMR-Techniken wurden zur Diffusionsmessung
verwendet, und zwar die Methode der gepulsten Feldgradienten PFG-NMR und die der 73-
NMR. Insbesondere das System C15-HfTi,Hy mit x = 4 wurde detailliert untersucht. Hierbei
handelt es sich um eine wasserstoffstabilisierte kubische Lavesphase. Ohne Wasserstoff
kristallisiert die Legierung HfTi, dagegen in einer hep-Struktur. Literaturuntersuchungen mit
den Methoden der Neutronenstreuung zeigen, dass in C15-HfTi;Hx primér e-Plitze besetzt
werden und dass zwei verschiedene Bewegungsprozesse auftreten. Hierbei wird zwischen
einem weit reichenden und einem lokalen Mechanismus unterschieden.

In dieser Arbeit wurde der weit reichende Mechanismus sorgfiltig mit der PFG-NMR stu-
diert. Dariiber hinaus wurden an den selben Proben 77-NMR-Messungen bei verschiedenen
Resonanzfrequenzen durchgefiihrt. Diese Methode ist sowohl fiir lokale als auch weit reichen-
de Bewegungsmechanismen sensitiv. Die Ergebnisse auf der Hochtemperaturflanke bestti-
gen die PFG-Messungen. Betrachtet man aber die Tieftemperaturflanke der 773-NMR-Unter-
suchungen, so stellt man sehr starke Abweichungen von den Werten fest, die man auf Grund
der weit reichenden Diffusion erwarten wiirde. Man kann in diesem Temperaturbereich also
vorwiegend den zusitzlichen lokalen Prozess beobachten. Modelliert man den lokalen Prozess
mit einem Sechs-Sprung-Modell der Protonen auf dem g-Platz-Untergitter und verwendet
man das so genannte Sholl-Modell fiir den weit reichenden Mechanismus, so ldsst sich die
Temperatur- und Frequenzabhingigkeit der 77-Daten sehr gut beschreiben.

Als zweites Materialsystem wurde C15-ZrV,Dy untersucht. Hier liegt schon die Ausgangs-
substanz ZrV; als C15-Struktur vor. ZrV, wurde in dieser Arbeit aus den Elementen herge-
stellt und charakterisiert. Die Wasserstoff- bzw. Deuteriumkerne besetzen bei ZrV,H,/ZrV,Dy
primér die Tetraeder der g-Plitze. ZrV,Dy-Proben wurden mit den Konzentrationen x = 0,45,
0,93, 1,3 und 2,1 in einer Sieverts-Apparatur hergestellt. Um diese Konzentrationen zu
iberpriifen, wurden zusdtzlich Messungen der Thermischen Desorption (TDS) durchgefiihrt.
Auch die deuterierten ZrV,-Proben wurden mittels PFG- und 77-NMR untersucht. Fir 7" <
300 K konnten Phaseniiberginge von ungeordneten in geordnete Strukturen auf dem
Wasserstoffuntergitter nachgewiesen werden. Fiir 7 > 300 K wurden, in Ubereinstimmung
mit dem Phasendiagramm, keine Phaseniiberginge beobachtet. In diesem Temperaturbereich
konnten aus den /;-NMR-Messungen Werte fiir die Aktivierungsenthalpien H, der Bewe-
gungsprozesse der Deuteronen ermittelt werden. Uber Niherungsannahmen konnten aus den
Relaxationsraten zudem Diffusionskoeffizienten zu bestimmten Temperaturen berechnet
werden. Zum Vergleich wurden PFG-NMR-Messungen im Bereich 330 < 7 < 460 K
durchgefiihrt. Diese Messungen wiesen zwar hohe statistische Fehler auf. Sie stimmen aber
verbliiffend gut mit der Extrapolation der Werte aus den 77-NMR-Messungen {iiberein. Der
Diffusionskoeffizient nimmt mit abnehmender Konzentration x zu, wahrend die Aktivierungs-
enthalpie abnimmt. Die Dp-Werte liegen bei deuterierten Proben tiefer als bei den entspre-
chenden protonierten. Fiir H, wurde im Rahmen der Fehler kein solcher Isotopie-Effekt
beobachtet.

Um die vorliegenden Untersuchungen durchfiihren zu konnen, waren eine Reihe mess-
technischer Weiterentwicklungen notwendig. Dies betraf sowohl Apparatur-Neubauten als
auch Modernisierungen bestehender Einrichtungen.
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