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[bookmark: OLE_LINK3]Получение новых материалов с заданными физико-химическими свойствами, необходимыми для развития высокотехнологичных отраслей экономики – одна из ключевых научных задач современности. Особую актуальность имеют исследования, посвящённые полифункциональным материалам. К числу таких материалов, обладающих сразу несколькими функциональными свойствами, относятся гексабориды редкоземельных элементов (РЗЭ).
Соединения с общей формулой RB6 (R = La–Gd, Dy, Y) уже используют как катодные материалы в электронно-лучевых установках. Кроме того, в зависимости от типа катиона гексабориды РЗЭ обладают термоэмиссионными, сверхпроводящими, антиферромагнитными свойствами, могут быть узкозонными полупроводниками и топологическими изоляторами. В свою очередь, каркас из ковалентно связанных атомов бора обеспечивает материалы высокими значениями прочностных характеристик. Кроме известных фазовых переходов на температурных зависимостях теплоемкости и гальваномагнитных характеристик наблюдаются аномалии, в том числе, немонотонное поведение, а также выявлена анизотропия свойств, что не соответствует известной информации о структуре гексаборидов РЗЭ. Настоящая работа является частью комплексного исследования и направлена на выявления структурных особенностей RB6 (R = La–Nd) и их влияния на физические свойства гексаборидов РЗЭ в широком температурном диапазоне.
В результате проведения серии из более чем 80 рентгеноструктурных экспериментов с использованием дифрактометра Rigaku XTLab Synergy DW в температурном диапазоне 30–500 К была получена информация об атомном строении монокристаллов LaB6, CeB6, NdB6, PrB6.
Получены зависимости от температуры параметров элементарной ячейки, динамики атомов в структуре выбранных соединений и распределения электронной плотности. Применяемые в работе подходы позволяют получить на основе структурных данных значимые для физических исследований характеристики кристаллов, например, такие как температуры Дебая и Эйнштейна. Принимая во внимание анизотропию физических свойств, периоды и углы кристаллической решетки были проанализированы без ограничений, накладываемых кубическим классом симметрии. Выявлены отклонения от кубического класса симметрии, которые могут быть следствием влияния статического эффекта Яна-Теллера. Анализ динамики атомов в структуре исследуемых кристаллов выполнен на основе моделирования параметров атомных смещений, полученных в результате уточнения структурной модели. С использованием моделей Дебая и Эйнштейна вычислены характеристические температуры для подсистемы из атомов бора и атомов РЗЭ соответственно. Распределение электронной плотности в элементарной ячейке было получено как традиционным методом Фурье-синтеза, так и методом максимальной энтропии. Применение специального подхода к расчетам распределения электронной плотности, при котором независимой областью для вычислений является полный объем элементарной ячейки, позволило обнаружить неэквивалетное распределение электронной плотности в плоскостях {100}, эквивалентных в кубическом классе симметрии, при различных температурах.
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