Твёрдый раствор FeGa3-xAlx: синтез, кристаллическая и электронная структура и физические свойства
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Среди полярных интерметаллидов интерес для исследования представляют соединения, образованные сочетанием d-металлов с p-металлами, которые обладают необычными физическими свойствами. Так, интерметаллид FeGa3 является узкозонным полупроводником, что редко встречается среди интерметаллических соединений. Вследствие перекрывания валентных 3d-орбиталей атомов железа и 4s- и 4p-орбиталей атомов галлия электронная структура FeGa3 имеет ряд особенностей: она содержит узкую запрещенную зону, Eg ~ 0.4 eV, при этом валентная зона и зона проводимости характеризуются высокодисперсными пиками плотности состояний. Благодаря таким особенностям электронной структуры, интерметаллиды структурного типа FeGa3 и твердые растворы на их основе могут обладать необычными физическими свойствами: перспективными термоэлектрическими свойствами [1], а также необычным сочетанием транспортных и магнитных свойств [2]. Необычные физические свойства могут проявляться при приложении внешнего давления, аналогом которого является химическое давление, поэтому в настоящей работе исследовали твердый раствор изовалентного замещения на основе FeGa3. Также в работе изучали влияние давления на проявляемые физические свойства с помощью квантово-химических расчетов.
В настоящей работе методом ампульного синтеза были получены образцы ограниченного твердого раствора FeGa3-xAlx (xmax ~ 1.5); методом синтеза в высокотемпературном расплаве галлия выделили кристаллы твердого раствора с x = 1.1. Уточнение кристаллической структуры методом Ритвельда (пр. группа P42/mnm, a = 6.25691(4) Å, c = 6.52929(5) Å) показывает, что атомы Al преимущественно занимают позицию Ga2. Измеренные температурные зависимости сопротивления и теплоемкости полученных кристаллов соответствуют полупроводниковому типу проводимости.
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