Новые представители класса баррелянов со структурой La16Al13
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В настоящее время интерметаллические соединения являются одним из самых изучаемых классов соединений в современной неорганической химии благодаря огромному разнообразию кристаллических структур, нетривиальных химических связей и интересных физических свойств. Особый интерес представляют тройные интерметаллические соединения богатые РЗЭ (РЗЭ ≥ 60 ат.%) РЗЭ – T – Al, где T – переходный металл, поскольку они мало исследованы.
Известно, что интерметаллические соединения очень часто кристаллизуются в редких и уникальных структурных типах. Одним из таких является La16Al13. Данное соединение кристаллизуется в пространственной группе P-62m, и особенностью его кристаллической структуры является то, что для всех четырёх позиций La и Al наблюдаются высокие координационные числа от 11 до 17, при этом часть атомов алюминия образуют клеткообразную бициклическую структуру Al11, которую за сходство с органическими карбосиланами назвали [3.3.3]-баррелян [1]. Кристаллическую структуру La16Al13 можно рассматривать как слоистую структуру, образованную слоями барреляна Al11 и полиэдрами состава (AlLa2La9/2)2, сочлененными тригональными гранями (Рис. 1). La16Al13 долго являлся единственным представителем структурного типа La16Al13, но позднее были получены новые тройные соединения состава RE16AuxAl13−x (RE = La–Nd, Sm, x ≤ 3.37) изоструктурные La16Al13 [2]. 
В рамках данной работы были получены другие соединения класса баррелянов изоструктурных La16Al13 с закладываемой стехиометрией RE16Al10T3, RE = La, Се, Т = Cu, Ag. По данным DFT расчетов также охарактеризовано их электронное строение.
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Рис. 1. Кристаллическая структура La16Al13.
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