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Интерметаллиды и их производные – один из самых изучаемых классов соединений в современной неорганической химии благодаря огромному разнообразию кристаллических структур, необычной картине химических связей и нетривиальным физическим свойствам. Особый интерес представляют тройные интерметаллические соединения богатые РЗЭ (РЗЭ ≥ 60 ат.%), поскольку они мало исследованы вследствие сложности их получения.
Фокус нашего исследования – соединения с редким и уникальным структурным типом La16Al13 (пр. гр. P-62m) [1]. Особенностью его кристаллической структуры является то, что часть атомов алюминия образуют клеткообразную бициклическую структуру Al11, которую назвали [3.3.3]-баррелян за сходство с органическими карбосиланами. Кристаллическую структуру La16Al13 можно представить как слоистую, где слои барреляна Al11 сочленяются тригональными гранями с полиэдрами состава (AlLa2La9/2)2. На данный момент единственными представителями интерметаллидов со структурой La16Al13 являются сам La16Al13 и тройные соединения состава RE16AuxAl13−x (RE = La–Nd, Sm, x ≤ 3.37) [2]. 
В рамках данной работы были получены другие представители класса баррелянов состава RE16MxAl13−x, RE = La, Се, M = Cu, Ag. По данным монокристальной рентгеновской дифракции были установлены особенности кристаллического строения данных соединений, а по результатам квантово-химических расчетов в рамках теории функционала электронной плотности (DFT) также охарактеризовано их электронное строение.
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