Синтез твердых растворов на основе Ba6Cu12Fe13S27 со структурой оуэнсита 
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Сложные сульфидные материалы на основе минерала оуэнсита (Ba,Pb)6(Cu,Fe,Ni)25S27 и его аналогов представляют большой интерес для исследований, поскольку демонстрируют необычные транспортные свойства [1-2]. Нами уже были синтезированы соединения Ba6Ni25S27 и Ba6Cu12Fe13S27 и показано, что подходы, основанные на стандартном описании зонной структуры в рамках жестких зон, не позволяют объяснить транспортные свойства, поэтому на этом этапе работы мы решали задачу синтеза твердых растворов Ba6Cu25-xFexS27, установления области гомогенности и анализа их кристаллической структуры с целью последующего изучения транспортных свойств и взаимосвязи состав-структура-свойство.
Методом высокотемпературного ампульного синтеза впервые были получены оуэнситы состава Ba6Cu25-xFexS27 (x = 14 ÷ 18). Методами рентгенофазового и локального рентгеноспектрального анализа было установлено, что область гомогенности составляет 13÷16 атомов железа на формульную единицу. Составы вне области содержат FeS в качестве примеси в количестве менее 5%.
Для полученных образцов были уточнены параметры элементарной ячейки методом Ле Беля. Параметр элементарной ячейки соединения Ba6Cu12Fe13S27 хорошо согласуется с известным из литературы [1]. С увеличением числа атомов железа на формульную единицу параметр уменьшается. Линейная экстраполяция зависимости параметра элементарной ячейки от содержания железа на весь диапазон составов приводит к разнице в 0,12 Å между ожидаемым и известным из литературы параметром ячейки соединения Ba6Fe25S27 (рис. 1) [2]. Такое отличие может свидетельствовать о наличии нескольких областей существования твёрдых растворов Ba6Cu25-xFexS27 (x = 13 – 25), что требует дальнейшего изучения.
На следующем этапе работы предполагается синтез других твёрдых растворов оуэнситов с целью определения областей гомогенности в диапазоне составов Ba6Cu25‑xFexS27 (x = 0 – 25).
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	Рисунок 1. Зависимость параметра элементарной ячейки четверных оуэнситов от числа атомов железа на формульную единицу.
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