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Specires Raman des Silicates

Vers une meilleure comprehension de l'influence
du degré de polymeérisation sur les infensites

Vanessa LABET, Philippe COLOMBAN

Sorbonne Universitées, UPMC Univ Paris 6, UMR 8233, MONARIS, 75005, Paris
CNRS, UMR 8233, MONARIS, 75005, Paris

1. Contexte

A. Classification des silicates B. Spectre Roman d’un silicate  |C. Influence du degré de polyme-

Baseé sur le nombre d'oxygene pontant amorphe 2 bandes intenses : -risation du réseau des td « SIO,»
(Ogp) par silicium (b) 8- .
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2. Objectif 4. Systemes etudies - Methodes calc.

En pratique, l'indice |, permet de predire Q. F y | Ingrédients du modele :

Pourquoi ¢ => Besoin d'un support theorigue | e N N7 Moo S o T Structures discretes

/\ I\ Maximisation du nbre de

Siz0zFg (Q, and Q) Si équivalents / structure
Vv —o Substitution des O non

3 . De MAarcC h c | R | | pontants (chargés -) par
. Construction de modéles structuraux pour les e | | des F (isoélec.)

d|ffer,er1’rs frypes de coordination des silicates. Méthode de calcul :
Modélisation des spectres Raman par DFT o . DFT (fonctionnelle B3LYP)
Validation de la stratégie par confrontation a i [90_g . Base def2-TZVPD
"experience (indice |) 5o 7 ' ] - Logiciel Gaussian 09
Décortication du modeéele pour déterminer |  Calcul freq: Correction
I'origine du phénomene. (en cours) i i \_ Ss0Fs (Qand Q) masse F m(F) = m(O)

5. Validation du modele

¢ Si,0F (Q,) - bande a SiF, (Q,)
Si,0,F, (Q, and Q,) : 1000 cm’? Si,OF, (Q,) {1 = 532nm
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Bonne reproduction de la flexibilité des L'evaluation du caractere d'elongafion [1] Bonne  reproduction  quadlitative  de

angles Si-O-Si observée dans les silicates des modes normaux permet de deferminer 'évolution de l'indice |. en fonction du

amorphes (120° - 180 °) lesquels  doivent efre  consideres comme degré de polymérisc’rionpdu réseau des td

contribuant a chacune des 2 bandes. « SiO, ».

6. Premiers eélements d’explications /. Conclusions et

Q,, : Lorsque n 7,
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t2] 3 e mcomite et e modes 5 + lay, desmodes Perspectives
10+ . . o d’'élongation anfisym 7,
* = str-a « celle des modes « L'ensemble des 10 silicates etudiés semble
str-a d’'élongation sym \ former un modele adéquate pour rationaliser
'évolution de |, avec n.

. SF. (@) * Reste O ro’nongllser I’e.volu’non des frgquences
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Les modes normaux de
symetrie Al sont les grands
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du rapport d'intensité de

o
fo)

o
LN
) I ) ]

lo,/1., (532 nm)

o
N}

o
o
1

stretching character (%)

UPMC

AAA{ SORBONNE




