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EFFETS QUADRUPULAIRES EN R.M.N. DE Q5Mo ET ‘%fo DANS MoF6 EN PHASE CONDENSEE 

F. Brunet*,H. Le BaiIet J. Virlet 

CEA-CEN/Saclay IRDI/DESICP/DPC/SCMCNRSUA33191191Gifs/YvetteCBdex(France) 

Les mOl&uleS d'hexafluorures MF6 dont la structure moyenne est octahk- 

drique subissent en phase solide une distorsion par rapport B cette symbtrie Oh, 

ce qui entrazne l'apparition au niveau du noyau mgtallique d'un gradient de 

champ 6lectrique q. Des 6tudes par R.M.N. des noyaux quadrupolaires (14 ) 

apportent des informations plus prkises sur la structure electronique et la 

sym6trie locale de ces molrkules fluordes. 

La raie de 
235 

U(I = $) observ6e rkemment pour la premiere fois k 

Saclay (1) dans UF6 liquide B 380°K prksente un klargissement considerable 

(Av1/2 = 2OKBz) qui est prabablement dG: B une intense relaxation quadrupolaire 

(Q = 4.1 barns) (2) ce qui paralt B premiere vue surprenant dans une molkcule 

aussi sym6trique. Afin de le confirmer et de mieux comprendre cette relaxation 

quadrupolaire, 1'6tude d6taillke de la R.M.N. de "MO et g7Mo (I = 2) dont le 
2 ' 

signal est beaucoup plus intense et moins dlargi que celui de 
235 

U, a BtG 

reprise (3) dans MoF6 liquide et solide i 11.7 Teslas. 

En phase solide orthorhombique, pour 95 MO on observe une structure qua- 

drupolaire de poudre, avec une transition (i <->-t) tres intense et des 
+5 

singularitks t+s nettes COKKeSpOndSnt aux 4 transitions (- 7 <-> z ;) et 

('5 <-> - +) 97 ; POUK MO on observe seulement la transition (+ <-> - 3) 

assymktrique, dlargie et d&pla&e par un effet quadrupolaire du 28me ordre, 

les autres transitions dtant en dehors de la fenctre spectrale d'obsenration. 

De ces spectres exp&imentaux, on deduit la valeur des interactions quadrupo- 

lakes : vQ(95Mo) = 12.0 z 1.0 KHz v~('~Mo) = 130 + 10 KHz et de l'assym6trie 

du gradient de champ electrique rl = 0.37 2 0.05. 

Ces don&es acquises en phase solide donnent des indications SUK 

l'intensitk du couplage quadrupolaire correspondant B une certaine distorsion 

des molkules. Des calculs, actuellement en tours, doivent alors permettre de 
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determiner le gradient de champ electrique moyen dii aux vibrations moleculaires 

qui serait a l'origine de la relaxation quadrupolaire des noyaux metalliques 

des molecules MP6 en phase liquide, et de confirmer ce mecanisme de relaxation. 
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