Переход металл-изолятор в системе перспективных термоэлектрических соединений Fe1-xCoxGa3 : ab-initio расчеты и ЯКР 
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FeGa3 является редким представителем интерметаллических соединений с полупроводниковым поведением, которое относится к интересному классу немагнитных узкощелевых полупроводников на основе железа, таких как FeSi [1] и FeSb2 [2]. Из-за малой величины энергетической щели и узких зон эти соединения считаются потенциальными термоэлектрическими соединениями. Изоструктурное соедиение CoGa3 является немагнитным металлом. Соединения Fe1-xCoxGa3 образуют систему твердых растворов, которая не удовлетворяет закону Вегарда.
На основе кристаллографических данных в программном пакете Wien2k были проведены ab-initio расчеты плотности состояний (DOS), которые показали, что с увеличением содержания кобальта уровень Ферми смещается вверх по энергии.
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Измерения ЯКР 71,73Ga обнаружили в соединениях Fe1-xCoxGa3 со значениями x = 0, 0.25, 0.5, 0.75 и 1 два типа линий, соответствующих двум неэквивалентным кристаллографическим позициям галлия. Скорость спин-решеточной релаксации (1/T1) существенно изменяется с содержанием кобальта. Зависимость ее от x хорошо коррелирует с зависимостью квадрата плотности состояний вблизи уровня Ферми от концентрации кобальта.
Результаты проведенной работы свидетельствуют о том, что материалы с наилучшими термоэлектрическими показателями следует искать в области концентраций кобальта x = 0.125 ÷ 0.25.
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