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To study the hydrogen dynamics in lithium borohydride LiBH4•NH3 we have measured 

1H NMR spectra and spin-lattice relaxation rates in a wide temperature range. It was shown 
that protons dynamics in temperature range 58 – 287 K is governed by thermally activated 
reorientations of BH4 groups. 

 
Комплексные гидриды, описываемые общей формулой Mx[AmHn]y, являются 

ионными соединениями, состоящими из металлических катионов M и комплекс-
ных анионов [AmHn], таких как [BH4]–, [NH2]–, [AlH4]–, [B12H12]2– или [SiH3]–. Не-
которые комплексные гидриды обладают высокой ионной проводимостью [1], 
что открывает перспективы их использования в качестве твердых электролитов 
для источников тока. Например, известно, что в соединении LiBH4, которое счи-
тается перспективным для создания источников тока, вращательная подвижность 
анионов способствует высокой ионной проводимости. В данном соединении 
ионная проводимость возрастает на несколько порядков величины вследствие 
фазового перехода при температуре около 380 K [2]. Одним из способов снизить 
температуру такого фазового перехода является создание комплексных гидридов 
металлов со смешанными анионами [3]. Одним из таких комплексных гидридов 
является соединение LiBH4•NH3, содержащее тетраэдрический анион [BH4]– и 
незаряженный лиганд NH3 [4]. Отметим, что в комплексных гидридах важную 
роль в реализации высокой подвижности катионов может играть реориентацион-
ная динамика комплексных анионов. Таким образом, цель работы - это система-
тическое исследование анионной динамики в борогидриде лития LiBH4•NH3 ме-
тодом ядерного магнитного резонанса (ЯМР) в широких диапазонах температур 
и резонансных частот.  
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Измерения ЯМР были проведены на импульсном спектрометре SXP «Bruker». 
Скорости спин-решеточной релаксации были измерены на частотах ω/2π = 14 и 
28 МГц для 1H в интервале температур 58 – 287 K. Спектры ЯМР на ядре 1H в 
диапазоне температур 18 – 287 K записаны с помощью Фурье-преобразования 
сигналов солид-эха.  

Согласно полученным нами результатам, максимумы скоростей спин-реше-
точной релаксации R1 возникают при температурах около 93 K и около 173 K, что 
характерно для механизма, обусловленного ядерным диполь-дипольным взаимо-
действием, которое модулируется тепловым атомным движением. Стоит отме-
тить, что низкотемпературный пик R1 возникает при существенно более низкой 
температуре, чем соответствующий пик в исходном LiBH4, который наблюдается 
около 160 K [5]. Это означает, что атомное движение в LiBH4•NH3 намного более 
быстрое, чем в LiBH4. Наиболее вероятным объяснением наличия максимумов 
R1 является существование реориентаций групп BH4. Эволюция спектров ЯМР 
1H, полученных на частоте 28 МГц, показывает, что ширина линии (FWHM – 
полная ширина на половине высоты) существенно изменяется в диапазоне 58 – 
108 K (от 48 кГц до 33 кГц), что является типичным поведением ширины линии, 
обусловленным наличием процесса локального атомного движения (реориента-
ций BH4). 
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