Кристаллическая структура, ab-initio расчеты и ЯКР-спектроскопия нетипичного сверхпроводника Mo8Ga41
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Интерметаллическое соединение Mo8Ga41 является нетипичным сверхпроводником II рода с критической температурой сверхпроводящего перехода Tc = 9.7 K и имеет достаточно высокое значение второго критического поля μ0Hc2 = 8.6 T [1]. Термодинамические и электрические свойства, электронная структура, измеренные как в нормальном, так в сверхпроводящем состоянии Mo8Ga41, представлены в [2]. В данной работе рассматривается кристаллическая структура, ab-initio расчеты градиента электрического поля (ГЭП) и ЯКР-спектры Mo8Ga41 в сверхпроводящем состоянии.
Кристаллы Mo8Ga41 выращены методом синтеза в высокотемпературном расплаве Ga для получения целевых монокристаллов, что позволило наиболее точно установить состав, кристаллическую структуру и исследовать физические свойства [2]. Ab-initio расчеты электронной зонной структуры Mo8Ga41 были выполнены в рамках теории функционала плотности (DFT) с помощью метода линеаризованных присоединённых плоских волн (LAPW) с использованием ПО Wien2k [3]. Спектры ядерного квадрупольного резонанса (ЯКР) изотопов 69,71Ga измерены на самодельном фазово-когерентном импульсном спектрометре методом спинового эха Хана с пошаговым прохождением по частоте при T = 4.2 К.
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Mo8Ga41 имеет кристаллическую решетку типа V8Ga41, в которой атомы Мо и Ga занимают 2 и 9 кристаллографических позиций, соответственно. Многогранники MoGa10 соединены друг с другом и образуют компоновку, в которой одна треугольная грань каждого многогранника соединяется с кубооктаэдром GaGa12, центром которого является атом Ga №1 (Рис. 1) с кристаллографической позицией (0;0;0,5), не имеющий контактов с атомами Мо в его первой координационной сфере.

Рис.1. Фрагмент кристаллической структуры Mo8Ga41
Численно рассчитанные значения градиента электрического поля (ГЭП) и соответствующие частоты 69,71Ga ЯКР, полученные для всех 9 различных позиций Ga в кристаллической структуре Mo8Ga41, приведены в Таблице 1. Атом Ga №1, расположенный в центре кубооктаэдра GaGa12, характеризуется значением ГЭП→0. Ожидаемые частоты ЯКР для данной позиции Ga лежат за пределом рабочей частоты нашего ЯКР-спектрометра. Остальные 8 позиций Ga показывают очень сложный 69,71Ga ЯКР-спектр в диапазоне частот 10-32 МГц с несколькими перекрывающимися пиками различной кратности (Рис.2, Рис.3). Наши измерения ЯКР-спектров 69,71Ga при Ts = 4.2 К показывают неплохое соответствие с теоретическими предсказаниями.
	[image: image3.png]


Рис.2. Теоретически рассчитанный ЯКР-спектр 69,71Ga Mo8Ga41 с шириной гауссовой линии 1.0 MHz.
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Рис.3. Экспериментальный ЯКР-спектр  69,71Ga  Mo8Ga41.


Табл.1. Значения ГЭП и частот ЯКР для каждой позиции 69,71Ga в Mo8Ga41.

	Позиция, №
	Кратность
	ГЭП, 1021 В/м2
	Параметр асимметрии, η
	Частоты ЯКР 69Ga, MHz
	Частоты ЯКР 71Ga, MHz

	1
	1
	-0,16
	0,00
	0,33
	0,21

	2
	1
	-11,85
	0,00
	24,50
	15,33

	3
	3
	-12,76
	0,31
	26,80
	16,77

	4
	6
	-10,20
	0,05
	21,09
	13,19

	5
	6
	-7,90
	0,21
	16,45
	10,29

	6
	6
	-14,45
	0,19
	30,06
	18,81

	7
	6
	-13,03
	0,19
	27,10
	16,96

	8
	6
	-14,71
	0,17
	30,56
	19,12

	9
	6
	-13,93
	0,13
	28,88
	18,07


Выводы:
Успешно синтезирован сверхпроводник Mo8Ga41. Рассчитаны значения ГЭП для каждой кристаллической позиции Ga с использованием кода Wien2k. Экспериментальный ЯКР‑спектр 69,71Ga показывает удовлетворительное согласие с теоретическими предсказаниями.
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