Атомное строение монокристаллов гексаборида лантана в широком температурном диапазоне
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Бориды редкоземельных элементов обладают уникальным многообразием физических свойств, зависимых от состава и внешних условий. Благодаря своей химической устойчивости, прочности, тугоплавкости они применяются в радиоэлектронике, ядерной технике, в машиностроении и приборостроении, а также при калибровке высокоточных приборов, предназначенных для структурных исследований кристаллов. Накопленная к настоящему времени экспериментальная информация о физических свойствах высших боридов при низких температурах не может быть соотнесена с информацией о структуре кристаллов по причине практически полного отсутствия структурных данных при температурах ниже комнатной. Фундаментальные исследования высших боридов редкоземельных элементов в широком диапазоне температур помогут создать целостную картину взаимосвязей в цепочке состав-структура-свойства и дополнить ряд функциональных материалов, уже имеющих применение в различных областях техники и приборостроения. 
В данной работе методом рентгеноструктурного анализа исследованы монокристаллы гексаборида лантана, который в настоящее время является наиболее широко используемым материалом среди высших боридов редкоземельных элементов (РЗЭ). Структуру всех соединений с общей формулой RB6 (R = La-Gd) принято относить к кубической сингонии и рассматривать в виде двух подсистем: катионной и борной. Элементарная ячейка представляет собой куб, центре которого атом металла, определяющий физические свойства соединения, а в вершинах располагаются октаэдры из атомов бора, формирующие каркас структуры и обеспечивающий высокую прочность кристаллов.
С выбранными образцами монокристалла LaB6 были проведены прецизионные эксперименты на дифрактометре Xcalibur с каппа-геометрией и координатным детектором EOS S2 при температурах 95К, 130К, 293К. Структура решена и уточнена в пр. гр. Pm-3m (a95K = 4.1518 Å, a130K = 4.1524 Å, a293K = 4.1550 Å). Итоговые R-факторы расходимости составили не более 0.9%. Значения остаточной электронной плотности не превышали 1 э/Å3. 
В результате уточнения структуры было обнаружено, что изменение расстояний бор-бор с уменьшением температуры происходит неравномерно внутри октаэдров, состоящих из атомов бора, и между ними. Предположительно, гексабориды РЗЭ подвержены коллективному динамическому эффекту Яна-Теллера, как это было обнаружено ранее в других высших боридах [1]. Это может привести к искажениям решетки и нарушениям распределения электронной плотности в структуре.
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