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Neues Material speichert ungewohnlich viel Wasserstoff

Ein internationales Forscherteam hat ein neues Material erzeugt, das unerwartet viel Wasserstoff
speichern kann. Bei Rontgenmessungen unter extrem hohem Druck haben die Wissenschaftler an DESYs
Forschungslichtquelle PETRA III und an anderen Rontgenquellen die Entstehung von zuvor unbekanntem
Iridiumhydrid beobachtet, einer Verbindung des Metalls Iridium mit dem Element Wasserstoff. Das
neuartige Material kann bis zu dreimal soviel Wasserstoff speichern wie andere Metallhydride, was etwa
fiir die Entwicklung von Brennstoffzellen mit hoher Kapazitit fiir Autos und fiir andere Anwendungen
interessant sein konnte.

Iridiumhydrid entsteht bei einem Druck von mindestens 55 Gigapascal (GPa), das entspricht dem 550.000-Fachen des
mittleren atmospharischen Luftdrucks. Die Forscher der Universitat Edinburgh (GroRbritannien), der Universitat Oviedo
(Spanien) sowie von DESY konnten auferdem zeigen, dass Iridiumhydrid eine unerwartete Kristallstruktur besitzt, die
bei keinem anderen bekannten Hydrid auftritt. Da die mechanischen und elektronischen Eigenschaften eines Materials
von seiner Struktur abhdngen, kdnnte die neue Struktur zur Entdeckung neuartiger Eigenschaften fiihren. Die Studie ist
im Fachblatt "Physical Review Letters" erschienen.

Chemische Verbindungen von Metallen und Wasserstoff werden Metallhydride genannt und sind vielversprechende
Kandidaten fiir industrielle Wasserstoffspeicher. Wird der Wasserstoff aus dem Hydrid gelost, steht er beispielsweise
zur umweltfreundlichen Stromerzeugung in Brennstoffzellen-Autos zur Verfiigung. "Im weiteren Sinne zielt unsere
Forschung auf ein tieferes Verstandnis, wie sich Metallhydride bilden, und wie sich der Wasserstoff danach wieder
extrahieren lasst", erldutert der Erstautor der Studie, Thomas Scheler, ehemaliger Doktorand aus der Gruppe von
Eugene Gregoryanz an der Universitat Edinburgh.

Eine andere wichtige Anwendung finden viele Metallhydride als sogenannte Supraleiter, das sind Materialien, die den
elektrischen Strom unterhalb einer charakteristischen Temperatur vollkommen verlustfrei leiten konnen. Dieses
Verhalten ist beispielsweise bei den Hydriden der Edelmetalle Palladium und Platin beobachtet oder vorhergesagt
worden und konnte daher auch bei Hydriden chemisch verwandter Edelmetalle wie Iridium auftreten. Allerdings ist
Iridiumhydrid vor dieser Studie niemals beobachtet worden. Daher hatten sich die Forscher daran gemacht, diese
Verbindung erstmals herzustellen.

An der Experimentierstation Po2, DESYs Extreme Conditions Beamline (ECB) an PETRA III, platzierten die
Wissenschaftler ein Stiickchen Iridium in eine sogenannte Diamantstempelzelle, mit der sich extrem hohe Driicke
erzeugen lassen. AnschlieRend fiillten sie die Zelle mit Wasserstoff und setzten das Metall unter einen Druck von bis zu
125 Gigapascal. Mit PETRAs intensiven, stark gebiindelten Rontgenstrahlen durchleuchteten die Forscher die Probe und
konnten darin Strukturdnderungen bei hohem Druck nachweisen.

"Bei 55 Gigapascal haben wir neue Rontgensignale beobachtet, die nicht von metallischem Iridium stammten, und die
mit steigendem Druck immer stiarker wurden", erlautert Gregoryanz. Die Forscher schlossen daraus, dass sich
tatsdchlich Iridiumhydrid geformt hatte.
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Allerdings wurden die Rontgensignale des Hydrids teilweise von den Signalen des verbliebenen metallischen Iridiums in
der Probe verdeckt. "Wir haben daher die Probe mit Infrarotlasern aufgeheizt, um die Bildung von Iridiumhydrid zu
fordern", sagt DESY-Forscherin und Ko-Autorin Zuzana Kondpkova. In der laserbeheizten Probe bildete sich das Hydrid
viel schneller, ohne Iridiumreste zuriickzulassen.

"Die Laserheizung war eine von mehreren Experimentierbedingungen, die fiir den Erfolg unserer Versuche entscheidend
waren", fiigt Scheler hinzu. "Die Verfligbarkeit schneller Detektoren und hoher Rontgenenergien an der Station Po2
sowie PETRAs extrem stark fokussierter Réntgenstrahl haben ebenfalls dazu beigetragen."

Bei der Datenanalyse bemerkten die Forscher, dass das neu gebildete Iridiumhydrid eine ungewdhnliche innere Struktur
besitzt. Normalerweise weitet sich bei der Entstehung eines Metallhydrids die innere Struktur des Metalls, um
Wasserstoffatome zwischen den Metallatomen aufnehmen zu kénnen. In diesen Hydriden ist der Wasserstoff nicht an
das Metall gebunden, und das Verhiltnis von Metall- zu Wasserstoffatomen liegt typischerweise nahe bei 1.

Im Gegensatz dazu wird der Wasserstoff im Iridiumhydrid zum Bestandteil des Kristallgitters und bildet so eine
Struktur, die bislang in keinem anderen Metallhydrid beobachtet worden ist. "Unsere Rontgendaten legen nahe, dass
die Iridiumatome die Eckpldtze eines Wiirfels besetzen, wahrend der Wasserstoff sich im Zentrum jeder Wiirfelseite
dieses einfachen Wiirfelgitters befindet", sagt Scheler. In der Folge ist jedes Iridiumatom von jeweils drei
Wasserstoffatomen umgeben, was zu der Iridium-Trihydrid-Struktur fiihrt, die bis zu dreimal mehr Wasserstoff
aufnehmen kann als die meisten anderen Metallhydride.

Allerdings gelingt die Identifizierung von Iridiumhydrid mit Hilfe der Réntgendaten nur indirekt. "Wasserstoff selbst ist
als das leichteste aller Elemente nahezu durchsichtig fiir Rontgenstrahlung, und wir knnen seine Position nicht direkt
bestimmen", erldutert Konopkovd. Die Struktur des Hydrids ldsst sich daher nur an den Bewegungen der Iridiumatome
ablesen, die von den Wasserstoffatomen ausgelost wird. Zusidtzliche theoretische Berechnungen stiitzen jedoch die
Beobachtung, dass es sich um ein einfaches, allerdings verzerrtes Wiirfelgitter handelt.

Die jetzt vorgestellte Studie kann fiir kiinftige Entwicklungen von Wasserstoffspeicher- und Brennstoffzellen-Techniken
von Bedeutung werden. Iridium selbst ist zwar zu selten und zu teuer fiir Routineanwendungen im industriellen
Malsstab, die Herstellung eines ganz neuartigen Iridiumhydridmaterials mit einer neuen inneren Struktur und einem
hohen Wasserstoffanteil konnte jedoch die Suche nach anderen Metallhydriden mit hoher Wasserstoffkapazitit
vorantreiben. Dariiber hinaus werden erst Folgestudien die mechanischen und elektronischen Eigenschaften von
Iridiumhydrid bestimmen. "Unsere Experimente haben die Materialstruktur enthiillt", sagt Gregoryanz. "Diese
Information kann nun zur theoretischen Vorhersage seiner Eigenschaften wie zum Beispiel einer Supraleitfiahigkeit
genutzt werden."

Das Deutsche Elektronen-Synchrotron DESY ist das fiihrende deutsche Beschleunigerzentrum und eines der fiihrenden
weltweit. DESY ist Mitglied der Helmholtz-Gemeinschaft und wird zu 9o Prozent vom BMBF und zu 10 Prozent von den
Landern Hamburg und Brandenburg finanziert. An seinen Standorten in Hamburg und Zeuthen bei Berlin entwickelt,
baut und betreibt DESY groRe Teilchenbeschleuniger und erforscht damit die Struktur der Materie. Die Kombination von
Forschung mit Photonen und Teilchenphysik bei DESY ist einmalig in Europa.
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