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POS-8
Difraccion de neutrones y simulacion de caminos de conductividad en elec-
trolitos Sr11 Mo0,0-3 dopados con Al

C.D. Miranda!, C. A. Lépez' , J. C. Pedregosa', J. A. Alonso?, M. T. Fernandez-Diaz*

1 INTEQUI- CONICET UNSL, FQBYF, Area de Qca Gral e Inorg; Alte Brown 1455 (5700), San
Luis, Argentina.

2 Instituto de Ciencia de Materiales de Madrid, CSIC, Cantoblanco, 28049 Madrid, Espafa.

3 Institut Laue-Langevin, B. P. 156, 38042 Grenoble Cedex 9, France.

Recientemente, se ha reportado un gran nimero de trabajos donde se mencionan materiales
para componentes de celdas de combustible de 6xido sélido (SOFC). Estas celdas han cobrado
interés, ya que son dispositivos que pueden convertir la energia quimica a eléctrica en un alto
porcentaje (~40-70%). Entre los desafios actuales, se encuentra mejorar los componentes
individuales, poniendo el énfasis sobre el electrolito: se busca mejorar la conductividad idnica,
que sea un buen dieléctrico, y que opere a temperaturas inferiores a las actuales. En este sen-
tido, un enfoque para generar mejores electrolitos, es aumentar la densidad de defectos en
la red mediante sustituciones controladas con cationes aliovalentes. En virtud de esto, se
estudio la fase Sr;;Mo0,0,5_4: un electrolito con estructura semejante a una perovskita doble
Sry75SrMoOs5 75, el cual posee una conductividad inferior al de electrolitos como YSZ y LSGM.
No obstante, mediante sustitucion de Mo(VI) por cationes como Ti(IV) o Nb(V), se logré incre-
mentar la conductividad de 13.1 2 18.0y 27.0 mS cm~! a 800°C, para el mejor exponente de
cada familia, respectivamente. En el actual trabajo se aborda el analisis estructural avanzado
y de propiedades de transporte de la familia Sr;;Mo,_,Al, 0,3, cuya estructura fue reportada en
estudios preliminares. A partir de datos de difraccidn de luz sincrotron y de neutrones (DRXS y
DN), y mediante analisis Rietveld fue posible: determinar con exactitud posiciones y ocupacién
de oxigeno; y, evidenciar que AI(III) se reparte en forma equimolar en dos sitios cristalogra-
ficos de la fase matriz, Sr3 y Mo2, dando lugar asi a éxidos de formula Sry;_,Mo,_,Al, 053,
para z = 2y = 0.5, 1.0, y 1.5. Mediante espectroscopia de impedancia (EIS), y posterior
tratamiento y analisis de espectros, se obtuvieron conductividades de 17.1, 13.4y 10.4 mS
cm~! a 800°C para fases con 24, = 1.5, 1.0 y 0.5, respectivamente. Finalmente, a partir del
fichero CIF que se obtiene luego de refinar, se calcularon mapas electrostaticos 3D basados
en la teoria de enlace-valencia (BVEL), para simular caminos mas probables de conduccion a
nivel atdmico. Los resultados del calculo se contrastaron con energias de activacion experi-
mentales, logrando muy buena concordancia entre los mismos. Asi, este resulta un enfoque
interesante, capaz de predecir a nivel atdmico la conductividad del material bulk, en términos
de energia de activacidon y camino mas probable.
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