Новые интерметаллиды в системе Ti-Ni-Ga
Лукачева С.М.
Студент, 2 курс специалитета
Московский государственный университет имени М.В. Ломоносова, 
химический факультет, Москва, Россия
E-mail: sofiia.lukacheva@chemistry.msu.ru
В системе Ti-Ni-Ga методом высокотемпературного ампульного синтеза из избытка галлия получены кристаллы двух новых богатых галлием интерметаллидов: Ti2Ni3Ga9 и Ti0.276(13)Ni0.724(13)Ga3. Рентгеноструктурный анализ (дифрактометр Bruker d8 quest, излучение MoKα) показал, что Ti2Ni3Ga9 кристаллизуется  в пр. гр. Cmmm с параметрами  a = 8.1338(9) Å, b = 12.3552 (14) Å, c = 4.0535(5) Å, Z = 2 (R1 = 0.0583, wR2 = 0.1510, GoF = 1.229), а Ti0.276(13)Ni0.724(13)Ga3 -  в пр. гр. P42/mnm с параметрами  a = 6.2471(4) Å, c = 6.5172(5) Å, Z = 1 (R1 = 0.0199, wR2 = 0.0467, GoF = 1.070). Состав первого соединения также подтверждён методом локального рентгеноспектрального микроанализа (сканирующий электронный микроскоп JSM JEOL 6490 LV).
Синтезом из простых веществ был также получен объёмный образец с заложенной стехиометрией Ti2Ni3Ga9. По данным уточнения полнопрофильным методом Ритвельда основной фазой, 92,73%, в образце является новое соединение Ti2Ni3Ga9, а остальные 7,27%  ̶  TiGa3 ( Rexp = 0.0356, Rp = 0.0384).
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Структуры новых соединений можно описать как упаковки полиэдров из атомов галлия, центрированных атомами титана и/или никеля как представлено на Рисунке 1. Структура Ti2Ni3Ga9 содержит 3 типа полиэдров: двухшапочные призмы из атомов Ga, центрированные атомами Ti, и два вида квадратных призм из атомов Ga, в центре которых находятся атомы Ni. Структура Ti0.276(13)Ni0.724(13)Ga3 состоит из восьмивершинников из атомов Ga, в центре которых совместно занимают позицию атомы Ni и Ti.
Рис. 1. Кристаллические структурны Ti2Ni3Ga9 (а) и Ti0.276(13)Ni0.724(13)Ga3 (б): атомы Ga показаны фиолетовым цветом, Ni – зелёным, Ti – серым

В данной работе также охарактеризовано электронное строение полученных соединений и химическая связь в них. Квантовохимические расчёты зонной структуры проводились на уровне теории функционала плотности (DFT) c использованием метода псевдопотенциалов (PAW). 
Проведенный анализ литературных данных показывает, что обнаруженные соединения не имеют аналогов в системах Ti-X-Ga (X = Ni, Fe, Co, Cu, Zn, Mn).
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