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P42/mnm (136)

a=4.51731(5) A

c=3.02038(4) A

Гамма фаза

Pbcn (60)

a=4.52129(8) A

b=5.4403(1) A

c=4.93510(8) A



Цели работы

1. Синтез образца с максимальным 
содержанием гамма фазы дигидрида 
магния

2. Получение и исследование спектров 
неупругого рассеяния нейтронов 
для альфа и гамма фаз

3. Получение зависимостей Сv(T) и Cp(T)
для альфа фазы дигидрида магния.
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Дифрактограмма исходного образца MgH2



Медная ампула

Свинцовая пломба

Образец MgH2
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Дифрактограмма образца MgH2 подвергнутого термобарической обработке при 50 кбар и 450 С 
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Спектр неупругого рассеяния нейтронов для α-MgH2 и γ-MgH2
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Спектр неупругого рассеяния нейтронов для α-MgH2
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where a, b and  are the fitting 

parameters. The a·Q2 and 

b·Q4 factors characterize, 

respectively, the one- and 

two-phonon scattering 

contributions with the same 

value of the mean squared 

displacement of hydrogen 

atoms. 

Зависимость интенсивности пиков от величины переданного импульса
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Спектр обобщенной плотности состояний α-MgH2
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H.G. Schimmel, et all, Mater.

 Sci. Eng. B 108 (2004) 38-41. 

our date

Фононная плотность состояний
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where V0 = V(7 K) ≈ V(0 K) is the molar volume of α-MgH2 at a 

temperature of 7 K of the INS measurement; R = 8.314 J·mol−1K−1

is the universal gas constant and kB = 1.381·10−23 J·K−1 is the 

Boltzmann constant.

where V(T) is the molar volume of 

α-MgH2; = (1/V)( V/ T)P is the 

coefficient of volume expansion 

and = –(1/V)( V/ P)T is the 

isothermal compressibility.

Зависимости теплоемкости от температуры для α-MgH2
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Выводы

 Получен образец с максимальным содержанием гамма фазы дигидрида 
магния (~90 вес.%)

 На спектрометре SEQUOIA изучены спектры альфа и гамма фаз 
дигидрида магния. Построена плотность фононных состояний g(E) для 
альфа фазы.

 На основе полученной g(E) построены температурные зависимости 
теплоемкостей CV и CP для α-MgH2. Зависимость CP(T) хорошо 
согласуется с литературными данными при температурах до 2000 К.



20 30 40 50 60 70 80 90 100 110 120

 experimental

 calculated

 difference

 -MgH
2

 -MgH
2

 Mg

 MgO

MgO

Fm-3m (225)

a=4.2190(2) A

14 wt.%

-MgH
2

Pbcn (60)

a=4.52129(8) A

b=5.4403(1) A

c=4.93510(8) A

46 wt.%

In
te

n
s
it
y
 (

a
rb

. 
u

n
it
s
)

2 , deg.

MgH
2
  50 кбар, 450

о
С 

-MgH
2

P4
2
/mnm (136)

a=4.51731(5) A

c=3.02038(4) A

36 wt.%

Mg

P6
3
/mmc (194)

a=3.2105(2) A

c=5.2116(2) A

4 wt.%




