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金刚石压腔技术是高温高压下原位测量地球内部矿物、材料物理性质极为有效的手段。近些年来，中

国科学院地球内部物质高温高压重点实验室的代立东研究团队将金刚石对顶砧高压设备与电化学交流阻抗

谱、拉曼光谱、透射图谱、原子力图谱、第一性原理计算等多种手段有机结合，对包括金属硫化物在内的

多类型的矿物、材料进行了深入探索和研究[1-6]。本次工作中，我们利用金刚石压腔结合阻抗谱、拉曼、ICPMS

系统的研究了黄铁矿在高温压下的电学和谱学性质。研究表明，在固定压力的条件下，黄铁矿的电导率随

温度的升高而增大，表现出典型的半导体特性。在温度不变的条件下，黄铁矿的电导率随压力的增大而增

大，并且增速在约 13 GPa 明显提高。这种没有体现在拉曼光谱上的电导率变化被认为是一种电子结构相变。

前人的研究表明，天然与合成黄铁矿的电子运输特性主要受微量元素的影响，比如 As，Ni，Co 以及 Cu。

本次工作利用了 ICPMS 测量了实验样品微量元素的含量。同时我们计算的样品常压下的激活能约为 0.045 

eV，这与微量元素 Co 引入的杂质能级相符（~1/2 ED）。这样我们就得出了一个黄铁矿在高压下的电子运

输模型：压力小于 13 GPa 时，电导率的增加是由于随着压力的增大，原子之间距离靠近，电子轨道波函数

交叠程度增加，能带展宽，能隙变窄。处于导带底的 Co 杂质能级扩散到导带参与传导，这种杂质能级的压

力效应引起的附加载流子，是电导率随压力升高而线性上升的根本原因。压力大于 13 GPa 时，随着带隙变

窄，费米能级穿过杂质能级，电离发生并且更多的激发电子扩散到导带参与导电，这是 13 GPa 之后电导率

随压力升高而急剧增大的原因。 
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