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Введение
Изучение полупроводниковых материалов со структурой халькопирита 

(CuFeS2) имеет интерес, как с фундаментальной точки зрения, так и в связи с их 
применением в солнечной энергетике и полупроводниковой электронике по
скольку, в частности, на основе полупроводниковых соединений со структурой 
халькопирита I-III-VI2 (I -  Cu, Ag; III -  Al, Ga, In; VI- S, Se, Te) уже созданы сол
нечные элементы с к.п.д. 19,9 % [1]. Хотя структуру и свойства халькопирита 
CuFeS2 изучали довольно широко [2], но в силу того, что в системе Cu-Fe-S обра
зуется ряд медно-железных сульфидов с химическим составом и структурой, 
близкими к халькопириту (моихукит Cu9Fe9Si6, талнахит Cu9Fe8Si6, хайкокит 
Cu4Fe5S8, кубанит CuFe2S3, борнит Cu5FeS4 [3-5]), всё еще актуальными являются 
вопросы улучшения технологии этих материалов и уточнения параметров их 
фундаментальных свойств. Целью данной работы является получение синтетиче
ского хайкокита Cu4Fe5S8 и исследование его физико-химических свойств.

Эксперимент и основные результаты
7. Разработаны 2 метода получения кристаллов 

хайкокита Cu4Fe5S8, основанные на сплавлении 
элементарных компонентов - однозонный метод 
и двухзонный метод. Двухзонный метод позво
лил получить однородные объемные кристалли
ческие слитки хайкокита Cu4Fe5S8 массой 
15-20 г с размерами отдельных кристаллических 
блоков, достигающими 5x5x3 мм3 (рис.1). Мор
фология кристаллических блоков указывает на 
то, что при выращивании кристаллов хайкокита 
из расплава имеют место ступенчатые формы 
роста. Тонкие пленки были получены на кварце
вых подложках методом термической вспышки, 
при этом использовали порошок с размерами зе
рен хайкокита в интервале (100-300) мкм, что обеспечивало равновесные 
условия осаждения.

8. Измерены спектры пропускания тонких пленок хайкокита Cu4FesS^ оптиче
ском диапазоне от 200 до 3000 нм и установлены спектральные особенности 
поглощения (рис.2). Рассчитана зависимость коэффициента поглощения от 
длины волны и энергии фотона, оценена ширина запрещенной зоны хайкокита 
Cu4Fe5S8, составившая при комнатной температуре (1,15 ± 0,01) эВ.

Рис. 1. Кристаллический 
слиток хайкокита Cu4Fe5S8, 
полученный двухзонным ме
тодом.
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9. Установлено, что хайкокит является фазой переменного состава и кристалли
зуется в тетрагональной структуре. Для образцов с атомарным соотношением 
Cu : Fe : S = 4.13 : 4.85 : 8  параметры решетки равны a = b = 5.322(1) А и c = 
10.629(2) А.

10. Впервые исследовано тепловое расширение и установлено, что в области тем
ператур 200 и 400 K наблюдаются 2 скачкообразных изменения коэффициента 
теплового расширения a L, указывающие на происходящие при этих темпера
турах фазовые переходы (Рис. 3). Величина коэффициента a L при комнатной 
температуре составляет 13-10"6 K"1, в области осуществления фазового перехо
да при 400 K достигает 65-10"6 K"1, а в области температур 550 -  800 K практи
чески не изменяется, составляя ~ 13-10'6 K-1.

Рис. 2. Спектр пропускания тонкой пленки хайко- Рис. 3. Температурная зависи- 
кита Cu4Fe5S8 при комнатной температуре. мость относительного удлинения

(а) и коэффициента теплового 
расширения (б) образца хайко- 
кита Cu4Fe5S8, полученного 
двухзонным методом.
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