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[image: image1.emf]Интерметаллические соединения CrGa4 MnGa4 имеют кубическую кристаллическую структуру типа PtHg4 и проявляют необычные химические связи и различные термодинамические свойства. Надо отметить, что соединение CrGa4 является  плохим немагнитным металлом, его уровень Ферми находится вблизи нижнего края псевдо-щели, которая образовалась вследствие сильной  d-p гибридизации. В то же время изоструктурное соединение MnGa4 проявляет выраженные металлические свойства, уровень Ферми в этом случае находится в зоне проводимости (Рис.1). Как показали эксперименты по рассеянию нейтронов, основное состояние MnGa4 является антиферромагнитным. В данной работе рассматривается кристаллическая структура,   ab-initio расчеты градиента электрического поля (ГЭП) и спектры ядерного квадрупольного резонанса (ЯКР) для соединений MnGa4 и CrGa4 .
       Поликристаллические однофазные образцы MnGa4 и CrGa4 синтезированы методом стандартного ампульного синтеза [1]. По данным рентгеноструктурного анализа [2], обе системы характеризуются кубической кристаллографической ячейкой размером a=5.6497 Å (CrGa4) и a=5.5967 Å (MnGa4) и пространственной группой Im-3m. Атомы находятся в частных позициях:                                                           Mn/Cr (0,0,0) и Ga (¼, ¼, ¼). 
Рис.1. Плотность состояний (DOS) в CrGa4 и MnGa4, согласно LDA-расчетам [3].
С помощью ab-initio расчетов [3] были получены теоретические значения градиента электрического поля (ГЭП) и соответствующие частоты 69,71Ga ЯКР в соединениях CrGa4 и MnGa4  (Таблица 1). 
Основываясь на этих значениях, были проведены измерения  экспериментальных спектров ядерного квадрупольного резонанса (ЯКР) на фазово-когерентном импульсном спектрометре. Использовался метод спинового эха Хана с пошаговым прохождением по частоте при температурах T = 4.2 К для MnGa4 и T = 77 К для CrGa4.
Результаты экспериментов показали качественное различие локального окружения атома Ga в исследуемых соединениях (Рис. 2). В то время как ЯКР-спектр системы MnGa4 представляет собой узкую одиночную линию Лоренцевой формы, спектр CrGa4, напротив, характеризуется сложной сателлитной структурой. Такая структура говорит об отклонении системы от симметрии, предсказанной рентгеноструктурным анализом. Вероятная причина – смещение атома хрома из симметричной позиции для снятия вырождения орбиталей. 
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Рис.2. Спектры ЯКР изотопов 69,71Ga в CrGa4 и MnGa4 при T=77 К и 4.2 K, соответственно. 
Табл.1. Значения ГЭП и частот ЯКР изотопов 69,71Ga для соединений CrGa4 и MnGa4.
	Соединение

	ГЭП,
1021 V/m2

	Параметр асимметрии

η

	Частота ЯКР 69Ga,
МГц

	Частота ЯКР 71Ga,
МГц


	CrGa4
	-18.44
	0,00
	38.12
	23.85

	MnGa4
	-15,80
	0,00
	32.66
	20.43




Выводы:
      Успешно синтезированы кристаллы соединений CrGa4 и MnGa4. Рассчитаны значения ГЭП с использованием кода Wien2k. Получены экспериментальные ЯКР‑спектры 69,71Ga для данных соединений. Обнаружена сателлитная структура спектра CrGa4.
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