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Abstract

The objective of this study is to determine the crystal structure of CaFeO, compound.
synthesized Powder samples of the CaFeO, s were prepared by both synthesis methods:
solid solution and Sol-Gel. The CaFeO, Oxoferrate compound is obtained by reduce the
CaFeO, s compound. The structure of CaFeO, compound was determined by Rex-Powder
diffraction software based on Rietveld refinement. This compound crystallizes in the
Tetragonal P4/mmm space group. In this structure, Fe atoms with their immediate
environment constituted by the atoms of O form square planes which are repeated in an
infinite way on both a and b directions to form (FeO,).infinite layers. These layers are
separated by the Ca atoms. So, the structure consists of a stacking sequence of these
infinite layers of square plans FeO, in the c direction.

Keywords: CaFeO,, Infinite layers, Rietveld refinement, Solid solution, Sol Gel, X-ray
powder diffraction.

Résumé

L'objectif de cette étude consiste a déterminer la structure cristalline du compose
CaFeO,, On a synthétisédes échantillons sous forme de poudre du composé CaFeO, s par
deux methodes de synthése: la solution solide et le Sol-Gel. L'obtention du composé
Oxoferrate CaFeO, passe par la réduction du composé CaFeO,s. La structure du
composé CaFeO, a été déterminée par le logiciel Rex-Powder diffraction basé sur
I'affinement Rietveld des données de diffraction des rayons X sur poudre. Ce composé
cristallise dans le groupe d'espace quadratique P4/mmm. Dans cette structure, les atomes
Fe avec leur environnement immédiat constitué par les atomes d’O forment des plans
carrés qui se répetent d’une maniére infinie sur les deux directions a et b pour former des
couches infinies (FeO,)... Ces couches sont séparées par les atomes Ca. Donc, la structure
se composed'une séquence d’empilement de ces couches infinies de réseaux carrés FeO,
dans la direction c.

Les mots clés:Affinement Rietveld, CaFeO,, Couches infinies,Diffraction des rayons X
sur poudre, Solution solide, Sol Gel.



