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Практическое применение различных кристаллических материалов является актуальной задачей современной науки. В настоящей работе рассмотрены монокристаллы LaB6 – наиболее широко применяемого материала среди гексаборидов редкоземельных элементов (R = La–Gd, Y). Ковалентно–связанный борный каркас придает этому материалу твердость и стабильность к внешним воздействиям, в то время как металлические ионы определяют электронные, магнитные и термоэлектрические свойства. Таким образом, гексаборид лантана обладает химической и физической устойчивостью в сочетании с металлической проводимостью, что делает его перспективным для применения в экстремальных условиях. О стабильности материалов в температурном диапазоне (например, о наличии фазовых переходов) чаще всего судят по изменениям параметров кристаллической структуры. Другой подход к анализу температурной динамики включает определение характеристических температур. Характеристические температуры для LaB6 были вычислены разными авторами не только в разных моделях (Дебая и Эйнштейна) и приближениях, но и различными методами: по упругим константам, по данным калориметрии, по электрическому сопротивлению, а также по рентгеновским или нейтронным данным. Результаты этих исследований не всегда хорошо согласуются друг с другом и имеют разную точность. В нашей работе характеристические температуры Дебая и Эйнштейна установлены по данным многотемпературной серии прецизионных рентгенодифракционных экспериментов.
Проведено 20 полных прецизионных рентгеноструктурных экспериментов с монокристаллами LaB6 с использованием дифрактометра XtaLaB Synergy-DW с изогнутым детектором счета фотонов HyPix-Arc 150° в температурном диапазоне 85–293 К. Структура уточнена в пространственной группе Pm–3m. Величины R-факторов уточнения структурной модели не превышали 0.82%. Зависимость периода решетки LaB6 от температуры ниже 160 К становится немонотонной, но без резкого скачкообразного изменения, которое могло бы свидетельствовать о фазовом переходе (рис. 1). 
По результатам рентгеноструктурных исследований монокристаллов LaB6 проведено моделирование динамики атомов бора и лантана с помощью программы DebyeFit [1]. В качестве экспериментальных данных из структурной модели взяты параметры ueq, а характеристические температуры Дебая и Эйнштейна, соответственно, были одними из уточняемых параметров, что позволило получить несмещенные оценки погрешностей в определении этих температур методом наименьших квадратов. На рис. 2 представлены результаты моделирования динамики атомов.  Характеристическая температура отражает наклон линейной части графика. В области ниже 160 К возможна аппроксимация с помощью кривой с другим наклоном, что означает изменение фононного спектра при понижении температуры. Таким образом, было подтверждено, что характеризация структурных изменений на основе динамики решетки приводит к более точным результатам, чем анализ температурных зависимостей параметров элементарной ячейки.
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Рис. 1. Температурная зависимость периода решетки LaB6.














Рис. 2. Эквивалентные параметры атомных смещений ueq лантана и бора. Точки – экспериментальные данные. Линии – результат моделирования.
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