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  چكيده
  
روي گاف ,Fr ,Cs ,Rb ,K ,Na  يها يناخالص بررسي نظري  اثر ين پروژه ،هدف از اجراي ا   

تابعي چگالي  براي اين منظور از روش نظريه ي .ددر فاز فروالكتريك مي باش LiNbO3انرژي 
  LiNbO3ساختار نواري و چگالي حالتها نشان مي دهد كه محاسبات نتايج  .كرده ايم استفاده

  .دارد Γدر نقطه   eV4/3يك گاف نواري مستقيم به اندازهالص خ
 LixM1-xNbO3 ,گاف انرژي تركيب)فلزات قليايي(جدول تناوبي IA گروهبا افزودن ناخالصي از 

 Mدر حقيقت با افزايش عدد اتمي عنصر .تغييرمي كند ،يك فلزقليايي است M  و x = 5/0كه در آن
باتوجه به اين حقيقت كه كنترل گاف انرژي . گاف انرژي كاهش يافته ودر نهايت از بين مي رود

 اين مطالعه مي تواند براي ،دركاربردهاي الكترواپتيكي از اهميت خاصي بر خوردار است 

  .بهينه سازي خواص الكترواپتيكي آن درصنعت بسيار مفيد باشد 
  



 
 
Abstract 
 
 
The propose of this work is to study the effect of Na, K, Rb, Cs 
and Fr impurities on the energy gap of  LiNbO٣ in it,s ferroelectric 
phase.We have used Density Functional Theory(DFT) for this 
propose.The result of Band Structure(BS) and Density Of  
State(DOS) calculations show that the pure LiNbO٣   has direct 
band gap of about ٣.٤ eV at Г point. 
With adding alkali metal to the,LixM١-xNbO٣ compund , in which 
 x = ٠.٥ and M is an alkali metal, the band gap has changed. In fact 
with increasing the atomic number of the M element the energy 
gap decreases and finally disappears. Due to this fact that the contrl 
of band gap is very important in electro-optical applications, this 
study could be usefull in optimizing the electro-optical properties 
of LiNbO٣  in industry. 
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در اين فصل با خواص الكتريكي از قبيل خاصيت فروالكتريسيته،پيروالكتريسيته و :مقدمه    
 .پيزوالكتريسيته آشنا مي شويم

  
  خاصيت فروالكتريسيته  1-1

طيس گرفته شده كه البته اين به خاطر تشابه عبارت فروالكتريسيته از فرومغنا از نظر تاريخي،      
وجود قطبش خود به خودي در يك بلور سبب  .ظاهري بود كه در خواص آنها مشاهده شده بود

اين پديده زماني رخ مي دهد كه انرژي بدست آمده در اثر  .پيدايش خاصيت فروالكتريسيته مي شود
بلورهاي فروالكتريك حتي  .ها بيشتر باشد ميدان موضعي از انرژي مورد نياز براي ايجاد دو قطبي

در حالت  .اور دو قطبي الكتريكي نشان مي دهندتدر غياب ميدان الكتريكي خارجي از خودگش
مركز بارهاي مثبت و منفي بر هم منطبق نبوده و در نتيجه در ماده قطبش  فروالكتريك،

 .جود حلقه پسماند استو از خصوصيات اصلي فروالكتريكها، .ماكروسكوپي را خواهيم داشت
  كه در آن حوزه ها داراي دهند ميتشكيل نظر ساختاري حوزهايي راهمچنين اين مواد از 

 اين حوزه ها توسط ديواره هايي از هم جدا .سمت گيريهاي اتفاقي در جهتهاي مختلف هستند 

نسبت به هم مثلا براي حوزه هايي كه  .ضخامت ديواره ها بستگي به نوع حوزه ها دارد .شده اند
هاي ضخامت ديواره حوزه  .آنگستروم مي باشد 4ضخامت ديواره حدود  مي سازند، 180˚زاويه 
 .آنگستروم است 100تا  60در بازه ي  109˚و90˚و71˚و60˚

   با اعمال يك ميدان الكتريكي به ماده اي كه قطبش ماكروسكوپي ندارد مي توان جهت گيري

همسويي حوزه ها بيشتر شده تا  با افزايش اين ميدان، .ايل نمودها را به سمت اين ميدان متمحوزه 
خواهند وزه هاتقريبا در همان حالت باقي با قطع ميدان ح .مي رسد اينكه به يك حد بيشينه و اشباع

دان مي توان جهت گيري حوزه ها رامجددا با عوض كردن جهت ميدان و اضافه كردن مي .ماند
 پسماند را مشاهده خواهيم كرد كهحلقه  با ادامه عمل،  .برسد عوض نموده تا به يك حد اشباع

نشان از روند كاهش انرژي است و مقدار آن و. حسب ميدان اعمالي استبر قطبش بيانگر تغييرات
 .از روابط ترموديناميكي بدست مي آيد

در دماهاي  .از بين مي رود ،1عموما در دماي خاصي به نام دماي كوري ،پديده فروالكتريسيته مواد
  تعيينبراي  .را نخواهد داشت كليو قطبش  دهد گذار فاز انجام مي بالاتر ماده به فاز پاراالكتريك

 
 

                                           
1 -Curie Temperature. 
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بررسي ان استفاده از حلقه پسماند و نيزدما راههاي مختلفي وجود دارد كه از آن جمله مي تواين    

فروالكتريك از  الكتريك به حالت گذار از حالت پارا .الكتريك با دما را نام برد يتغييرات ثابت د
بي  -دسته منظمبلورهاي فروالكتريك عموما به دو  .نامنظم به بار منظم نتيجه مي شودگذار يك بار

                    .]1[مي شوندنظم و جابجا شونده تقسيم 
 .ددارن قطبشمي باشند كه دو يا چند راستاي  1فروالكتريكهاگروه به خصوصي از پيروالكتريكها

تمام ]. 2[مي باشد تغييربه وسيله ميدان الكتريكي تغيير و قابل  2جهت قطبش در فروالكتريكها
  براي يك بلور فروالكتريك   زيرا شرايط تقارن هستند، 3پيزوالكتريك ,بلورهاي فروالكتريك

خاصيت پيزوالكتريك به چرا كه وجود يا عدم وجود .مي باشدتراز شرايط پيزوالكتريك  مشكل
از جمله سراميكهاي فروالكتريك مي توان به سراميكهاي .بستگي دارد يتقارن بلور صه هايمشخ

PbNb2O6 ,KNbO3 ,PZT ,BaTiO3 ,PbTiO2 فوق  سراميكهاي فروالكتريك. اشاره كرد...و
 :از جمله اين كاربردها مي توان به موارد زير اشاره كرد ;اي در صنعت دارندكاربرد گسترده 
 (PTC)مثبت با ضريب حرارتي قطعات پيزوالكتريك، مبدلهاي دي الكتريك بالا، خازنهاي با ثابت

مولدهاي  الكتريكي،پيرومحافظ امنيتي  قطعات فيلترهاي ارتباطات، ،اولتراسوئيك پيزوالكتريكي
  موتورهاي سنسورهاي مختلف، كليدها، جرقه زنها، زنگ اخبارها، بلندگوها، ،تشخيص پزشكي

  .هاي لايه نازك فروالكتريكي اولتراسونيك و حافظه
  
  خاصيت پيزوالكتريك 1-2

 1880از مواد دارا هستند و اولين بار در سال  خاصيخاصيتي است كه گروه  پيزوالكتريسيته،     
   در طي مطالعات سيستماتيكي اثر فشار در توليد بار الكتريكي در  5و برادران كوري 4توسط ژاكيوس

» فشار دادن«از لغات يوناني به معناي » پيزو«نام .كشف گرديد 7الينو ترم 6بلورهايي چون كوارتز
  خاصيت .در نتيجه فشار مكانيكي استبنابراين پيزوالكتريسيته،توليد الكتريسيته  مشتق شده است،

 
 
 

                                           
1-Pyroelectric 
2-Ferroelectrics. 
3-Pizoelectric. 
4-.jacques. 
5- Pierre curie. 
6-covartz  
7-Termalin  



  خواص الكتريكي جامدات يوني                                                                                             

  

 
 

 ايجاد قطبش الكتريكي در اثر اعمال تنش مكانيكي به رده خاصي از بلورها پيزوالكتريسيته،    

  . ]4و3[مي باشد
  بلور تحت تنش،يكسان نباشد به وجودر د منفي،ش وقتي كه جابجايي يونهاي مثبت واين قطب

بلور در اثر اعمال تنش خارجي قطبيده مي شود  به عبارت ديگر در پديده پيزوالكتريسيته، .آيدمي  
 استبه گونه اي  در بلور،) كرنش(و اين بدين معني است كه تنش خارجي باعث يك تغيير شكل 

در پديده فروالكتريك همين عدم انطباق  .قل بارهاي مثبت و منفي بر هم منطبق نباشدثه مركز ك
 .خود دو قطبي هاست برهمكنشبا اين تفاوت كه منشأ تنش انرژي  اتفاق مي افتد،

خاصيت . بايد قطبش پذيري به قدر كافي بزرگ باشد از اين رو براي آنكه اين عمل اتفاق بيفتد،
مشخصه هاي تقارن بلوري بستگي دارد و در واقع  يتقارن بلور مشخصه هاي ه به پيزوالكتريسيت

 .]2[وجود يا عدم وجود پيزوالكتريسيته را در يك بلور خاص مشخص مي كند است كه

دسته يا گروه نقطه اي مختلف تقسيم كرد كه با استفاده از اين  32كل بلورها را مي توان به 
  سيستم بلوري اصلي 7گروه نقطه اي برگرفته از  32اين  .ده اندبه دست آم تقارني، مشخصه هاي

 ، 5)سه وجهي(لوزي رخ ،4،چارگوشي3راستگوشه ،2تك ميلي, 1سه ميلي :مي باشند كه عبارتند از 
يك شرط لازم (دسته فاقد مركز تقارن اند 21 گروه نقطه اي، 32از اين  .7و مكعبي 6شش گوشي

اگرچه فاقد  يك دسته، .دسته پيزوالكتريسيته هستند 20و از اين تعداد ) براي وجود پيزوالكتريسيته
فقدان مركز  .تقارني تركيبي ديگر پيزوالكتريك نيست مشخصه هايولي به خاطر  مركز تقارن است،

زيرا ملاحظه مي شود كه يك فشار يكسان از دو  م است،تقارن براي وجود پيزوالكتريسيته بسيار مه
قطبش برداري ايجاد داراي تقارن مركزي است و نمي تواند يك نتيجه غير تقارني همچون  طرف ،
در اين صورت يك جابجايي خالص  .ماده نظير كوارتز فاقد يك مرز تقارن باشد مگر اينكه كند،

  .دو قطبهاي الكتريكي يعني قطبش مي نمايد يونهاي منفي و مثبت نسبت به يكديگر ايجاد
علامت  .اثرپيزوالكتريسيته خطي و برگشت پذير است و مقدار قطبش به مقدار فشار بستگي دارد    

  پايه و اساس در  فرآيند قطبي كردن، .وابسته است) كشش يا تراكم(بار ايجاد شده به نوع فشار 
 
 

                                           
1-Tri Clinic. 
2- MonoClinic.. 
3- Orthorhombic. 
4-Tetragonal. 
5- Rhombohedral trigonal. 
6- Hexagonal. 
7- Cubic. 
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در يك نمونه  .لكتريك در يك سراميك فروالكتريك مي باشدقابليت بخشيدن به استفاده از اثر پيزوا
 يك بردار قطبش خالص و مخالف صفر پيدا مي شود و باعث مي گردد كه سراميك به  قطبي شده،

از اين رو يك ماده پيزوالكتريك يك  .صورت ناهمسانگرد درآمده و شديدا پيزوالكتريك شود
از انجام عمل قطبش به عنوان يك جسم  سراميك فروالكتريك قطبي شده مي باشد كه بعد

انرژي الكتريكي و بالعكس را  دائمي رفتار مي كند و توانايي تبديل انرژي مكانيكي به پيزوالكتريك
  .]5[دارد

زيرا شرايط تقارني  همانطور كه قبلا اشاره شد تمام بلورهاي فروالكتريك پيزوالكتريك هستند،
در مورد  .مشكل تر از شرايط پيزوالكتريك مي باشد براي آنكه يك بلور فروالكتريك باشد،

ولي در مورد فروالكتريك ها  پيزوالكتريك كافيست كه گروه نقطه اي فاقد مركز تقارن باشد،
ا تمام لذ .توسط تنش مكانيكي يا ميدان الكتريكي خارجي ايجاد مي شود بودن نمونه نامتقارن

  .فروالكتريك نيستند ,پيزوالكتريكها
 
  1هپيروالكتريسيت خاصيت1-3
 1960از سال و .گفته مي شودپيروالكتريسيته  در اثر تغيير دما، به القاء بار الكتريكي آزاد در ماده   

نتيجه اي اين اثر .پيروالكتريسيته به صورت جدي مورد توجه قرار گرفت پديدهكاربردهاي عملي از
و بنابراين توسط مواد  استيك ماده قطبي  Psاز وابستگي دمائي قطبش خود به خودي 

چون  .بس بلور و يا سراميكهاي قطبيده باشند تك بلور، علي رغم اينكه ،ظاهرمي شودفروالكتريك 
همراه با تغيير در بارهاي سطحي آن مي باشد لذا مي توان آن را  هر تغييري در قطبش يك جامد،

پيروالكتريك به صورت  اگر ماده .به صورت يك جريان القائي در يك مدار خارجي مشاهده نمود
 .كامل از محيط اطرافش ايزوله شود بارهاي سطحي به دليل رسانندگي ذاتي ماده خنثي خواهند شد

 چگالي آن ρنفوذپذيري ماده و  ε،كه  ερبرابر با ثابت زماني  زماني تقريبادر  خنثي شدن موثر،

  .صورت مي گيرد مي باشد، 
عامل در بلورهاي مولكولي  .دگي يا پكيدگي بلور استعامل ايجاد قطبش فشر يونيدر بلورهاي   

به سبب و در بلورهاي با پيوند هيدروژن  بي،صف بندي پيوندهاي كووالانسي قطايجاد قطبش 
  .له مكان يون هاي هيدروژن مي باشدكنترل جابجايي هاي اتمي به وسي

  

                                           
1-Pyroelectricity. 
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به وسيله  pروالكتريك ضريب پي.اثر پيروالكتريك با يك بردار توصيف مي شود از نظر كمي،  

        :نسبت به دما توصيف مي شود Psتغييرات قطبش 

  
)1-1                                                                                      (Ps= P.∆T         
 
ن عملي چوكاربردهاي در .همان طور كه ديده مي شود ضريب پيروالكتريك يك بردار است  

  اين كميتها  ،الكترودهايي كه بارهاي سطحي را جمع مي كنند عمود بر محور قطبي قرار دارند

در اكثر موارد بزرگترين اثرات پيروالكتريكي در گروه مواد  .عموما به صورت اسكالر بيان مي شوند
ان جهت گشتاور دو قطبي را مي توان با اعمال يك ميد فروالكتريك ديده شده است كه در آن،

 .كندبه فاز با تقارن بيشتر گذار مي  Tcدر دماي كوري  در اين مواد فاز با تقارن كم، .عوض كرد
 چون مواد پيروالكتريك قطبي اند بنابراين غالبا خواص پيروالكتريكي را نيز از خود نشان

ربوط براي اينكه ماده از خود خاصيت پيروالكتريكي نشان دهد لزومي ندارد كه قطبش م .مي دهند 
 با توجه به اين مطالب مي توان گفت كه تمام مواد فروالكتريك، .به آن ماده برگشت پذير باشد

  .عكس آن صادق نيست اما ،هستندپيروالكتريك 
در واقع فروالكتريك ها گروه بخصوصي از پيروالكتريكها مي باشند كه دو يا چند راستاي قطبي 

بل تغيير و حتي معكوس له ي ميدان الكتريكي قاجهت قطبش در فروالكتريك ها به وسي .دارند
  .]2[شدن مي باشد

ر قطبي يگانه بوده و گروه داراي يك محو  10گروه نقطه اي كه خاصيت پيروالكتريك دارند، 20از
 براي اينكه بهترين خواص پيروالكتريكي از سراميك بدست آيد انتخاب .پيروالكتريك اند

  ..  سازي آن نقش اساسي داردپارامترهاي مختلف درساخت و آماده 
پيروالكتريكها  .از اين نوع سراميك ها استفاده زيادي به ويژه براي كنترل دقيق دما مي شود

توان جمله مي از  .ستاآشكار سازها دركاربردهاي زيادي در صنعت دارند كه يكي از آنها
گاز را نام ) تجزيه(زنشان دادن آلودگي و آنالي زنگ خطر آتش، آشكارسازهاي طيف مادون قرمز،

  .برد
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م نيوبات و برخي خواص بسيار مهم و كاربردهاي يبا ساختار ليت در اين فصل،:مقدمه  

تك بلور يا بس بلور  م نيوبات به صورت خالص،يليت .الكترونيكي و اپتيكي آن آشنا مي شويم
حضور ناخالصي ها و افزودني ها خواص آن  علاوه بر اين، .مي باشدداراي كاربردهاي گسترده اي 
خواص  مي توان به نحوي كه با افزودن مقدار لازم از ناخالصي مناسب را تحت تأثير قرارمي دهد،

 .آورده و يا به نحوي مقتضي تعديل كرد به دستمورد نياز را 
 
  
  LiNbO3معرفي  2-1
 كاربرد هاي است و يهاي نوري فروالكتريكي و غير خط وربلليتيم نيوبات يكي از مهم ترين    

 نواريساختار  .كمتري بر روي آن انجام شده است نظرياما مطالعات . دارد فراواني در صنعت

 .مي شود محاسبه 2GGAوبا تقريب  DFT1 نظريهبا استفاده از  بلورويژگي هاي نوري اين و

هاي بهتر تونيك نيازمند موادجديدبا ويژگيفو و4آكستو الكترونيك ,3سريع اپتوالكترونيك توسعه
 ،و ضرايب بالاي پيرو الكتريك بالا قابليتاين زمينه به دليل در روالكتريكمواد ف .است

ليتيم نيوبات به دليل ويژگيهاي  .]6[ بسيار مورداستفاده قرار مي گيرند والكترونوري ،پيزوالكتريك 
ابزار شكست  ,)سه بعد نگاشتي(5فيهولوگرادر حافظه هاي  خاص پيزوالكتريكي واپتيكي

  .          ]7[بسيار استفاده مي شود   ،ساختار محافظ موج در ميان مواد فروالكتريكنورو
LiNbO3  بلوريساختار  در فاز فروالكتريك .مي شوديافت  6مثلثيدر دو فاز با تقارنLiNbO3  با  

  گذارفازانجام فاز پارا الكتريك  به Tcدر حاليكه بالاي  ,مشخص مي شود R3Cگروه فضايي
  .مي دهد

با تجمع بالاي نقايص ذاتي وشامل  LiNbO3بلور  , بلوريعليرغم اتخاذ فرايندهاي خاص رشد   
 ناخالصيهاي افزوده  اثروجود اين معايب . ساختاري خاص وديگر معايب ذاتي است حفره هاي

 
 
 

                                           
1- Density Funectional Theory. 
2- Generalized Gradient Approximation. 
3-Optoelectronic 
4-Acoustoelectronic 
5-Holographic 
6-Trigonal. 
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ئ اتمهاي شده بوسيله  جبران معايب ايجاد . ازدمشكل مي س مورد نياز هاي شده را براي كاربرد   

 مختلف از جمله فلزات آلاينده هايبنابراين  .مي شود وتعادل بارداخليناخالصي باعث توزيع 

تاثير اين آلاينده ها ،تهيه كرد بلوري صورت به آساني به  را مي توان يونهاي فلزي  خاكي نادر و
  .]8[ نددار مادهجذب نور وكترو نوري ضرايب ال ,اساسي بر ويژگي هاي شكست نور 

شيميايي چنين آلاينده هايي براي درك كمي از تاثيرات  حالت هايشبكه اي و  از محيط  اطلاع
 سي ها در مورد معايب بيرونيربنابراين بر .وتجربي ضروري است نظريناخالصي از جنبه هاي 

  .گيري هاي جالبي مي شود و موجب نتيجه .اهميت بسيار است ودروني ليتيم نيوبات داراي
ليتيم تشريح ساختار ناقص بلورهاي  درLi كه مدل تهي جاي  نشان مي دهدجديد  نتايج تجربي

را در هشت وجهي اكسيژن در  Liنيوبات منطقي است و اينكه اغلب آلاينده هاترجيحا جايگاه 
ينده ها در واكنش نوري غير تاكنون تاثير تركيب آلا .مي كننداشغال  ,بلور مثلثيامتداد محور متقارن 

ليتيم بلورهاي مطالعات قبلي در باره  .ليتيم نيوبات به لحاظ كمي بررسي شده است بلورهايخطي 
 واضحيتاثيرات كاملا  Znو   Mgدهد كه آلاينده هاي  نشان مي Zn وMg با  شده  نيوبات آلاييده

  .]9[دندارآلاييده هاي ليتيم نيوبات بلوربر واكنش دي الكتريك 
بيشتر دانشمندان   ,علاوه بر مطالعات تجربي ويژگي هاي نوري فرو الكتريك ها و مواد مرتبط

  ايي استفاده براي نشان دادن اصول اساسي برخي از پديده هاي فيزيكي و شيمي نظريروش از
  در  5Nb.5O3 KTa.و همكارانش ضريب جذب نوري و انعكاس پذيري  Y. X. Wang. مي كنند 

وهمكارانش  W. Y. Chingمحاسبه كردند و  FP-LAPW1ف را با استفاده از روش مراحل مختل
مورد 1994در سال  LDA 2را با استفاده از روش اوليه LiNbO3ويژگي هاي الكترونيكي و نوري 

دي الكتريك وديناميكي  , يو همكارانش نيز ويژگي هاي الكترونيك M. Veithen. دادندبحث قرار 
خالص در  LiNbO3كمتري درباره  نظريمطالعات اساسي و . نده احاسبه كردرا م LiNbO3دو فاز 

اينكه تاكنون دليل براي  بزرگترين. ]8[ ساختار الكترونيكي و ويژگيهاي ناهمسانگرد آن وجود دارد
 .دارد كمتري نسبت به بلورهاي ديگر تقارن تحقيقات كمتري صورت گرفته اين است كه اين بلور

  .]9[ خواص فيزيكي واصلي ليتيم نيوبات را بيان مي كندبرخي از  1-2جدول 
  
 
  

                                           
 1- Full Potential Linearized Augmented Plane Wave. 
2-Local Density Approximation. 


