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  چكيده
استفاده  شيميايي سل ژلروش  زا اتهيه پودره در .مورد بررسي قرار گرفته است Pb(Zr0.95Ti0.05)O3 پودر سراميكخواص اپتيكي نانو  پژوهش در اين  

 ضرايب كرده و كلسينهدماهاي مختلف  در پودرهاي تهيه شده را .اندمشخصه يابي شده  XRD  و    FTIR ,TEMپودرهاي حاصل بوسيله روشهاي . شد
 nm 25پودر حدود  اندازه ذرات  .مقايسه كرديمدر دماهاي مختلف با هم  شكست و خاموشي و تابع دي الكتريك آنها را اپتيكي ذرات از قبيل ضريب 

  .تعيين گرديد   
   PZTسل ژل،  پروسكايت،  -كليد واژه

  PACS –  0160/160 ،0300/300كد 
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Abstract 

 
In this paper the optical properties of  Pb(Zr0.95Ti0.05)O3 ceramic nanopowder are studied. The  
powders were prepared by the sol–gel chemical method.  FTIR, TEM, XRD and Raman spectroscopy 
were used for characterization of the samples. The results of TEM  indicate  that  the particles sizes 
are  about 25nm.  The optical constants of powders in deferent temperature were determined and 
compared . 
 
Keywords: perovskite, sol-gel, PZT 
PACS No. 160.0160, 300.0300 

  

 مقدمه -1

PZT   با تركيب پروسكايت)perovskite ( با فرمول ،
يك سراميك فروالكتريك است كه از سال  ABO3 شيميايي 

اكسيژنها در . ]1[تا امروز برروي آن تحقيق مي شود  1950

وشه ها و گدر   A رفته اند و يونهاىگمراكز وجوه قرار 
 B و  Aمحلهاى. رفته اندگمركز مكعبها قرار  در B يونهاى

شود و  اشغال تواندمى ستره زيادى ازيونهاگبوسيله 
فراوان   كاربرد علت .بدهدك مختلفي ساختارهاى فروالكتري

�

 فاده از نظريه تابعي چگاليتدر فاز مكعبي بااسMg3Sb2تركيب نيمرساناي منيزيم آنتيموان بررسي

، برهانارغواني  متين، صديقي؛حنيف، قلمزرين؛ نيا

 گروه فيزيك دانشگاه آزاد اسلامي واحد كرمانشاه

 چكيده
و ساختاري يدر چارچوب نظريه تابع،با استفاده از روش امواج تخت بهبود يافته خطي با پتانسيل كامل،در فاز مكعبيMg3Sb2 در اين مقاله خواص الكتروني

و سپس با استفاده از اين پارامترها تاثير فشار هيدرواستاتيكي را روي گافشبكه را محاسبه كرده بهينه ابتدا پارامترهاي چگالي بررسي شده است. انرژي، پهناي ايم

با هاي زير سطح انرژينوار و همچنين جرمB2و B1 اند، گاف انرژي بينمشخص شده B2وB1 فرمي كه و( گاف پادتقارني) ها مورد بررسي حفره موثر الكترونها

ميقرار گرفته مينواريابد در حالي كه پهناي همه اند. دريافتيم كه با افزايش فشار هيدرواستاتيكي گاف نواري كاهش يابند. همچنين ها زير انرژي فرمي افزايش

�جهتدر ها فقطاست در حالي كه براي حفره مستقل از فشار دريافتيم براي فاز مكعبي جرم موثر الكترونها →  وابسته به فشار است. �

First Principles investigation of magnesium antimonite semiconductor compound 
in cubic phase under hydrostatic pressure 
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Abstract 

Electronic and structural properties of Mg3Sb2 in cubic phase have been investigated by using full potential –
linearized augmented plane wave (FP-LAPW) method within the framework of density functional theory. First 
we calculated optimized lattice parameters, and then by using these parameters the effects of hydrostatic 
pressure on band gap, bandwidths of bands under Fermi energy which are labeled by B1 and B2, the energy 
gap between B1 and B2 (anti symmetry gap) and also effective mass of electrons and holes have been 
investigated. We found by increasing hydrostatic pressure the band gap and anti-symmetric gap would decrease 
while bandwidth of all bands below Fermi energy would increase. For the cubic phase effective mass of 
electrons is pressure independent while for holes just in the  Γ → N direction it is pressure dependent. 

PACS No: 7120 
 

 قدمهم

به دليل كاربرد بالقوهرساناهاي با گافدر سالهاي اخير نيمه  پهن

و اپتوالكترونيكي مورد توجه خاص  محققان در وسايل الكترونيكي

ميقرار گرفته و ليزري اند. اين موارد توانند در ديودهاي نورگسيل

در ناحيه طيف مرئي مورد استفاده قرار گيرند. از تركيب فلزات 

خاكي با عناصر گروه پنجم جدول تناوبي، نيمه رساناهاي با قليايي

كهمي پهن به وجودگاف بلور اي از آنهاست.نمونهMg3Sb2 آيند

Mg3Sb2و مركز حجمي است .]1[داراي دو ساختار هگزاگونال

با2O3(Fe, Mn)اين تركيب در فاز مركز حجمي داراي ساختار

كه كارهاي نظري محدودي.از]2[باشدمي 206گروه فضايي آنجايي

به دليلاين تركيب صورتروي رسانا اين نوع نيمه كاربردگرفته ونيز

واپتوالكترونيك تصميم به بررسي خواص الكترونيكدرصنايع

 (DFT) ساختاري والكترونيكي آن با استفاده ازنظريه تابعي چگالي

ميΙΙدر اين كار در بخش.گرفتيم كنيم روش محاسبات را توصيف

و در پايان ΙΙΙبخش سپس در و بحث را مطرح خواهيم كرد. نتايج

 دهيم. نيز نتايج بدست آمده را توضيح مي
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ظرفيت بالاي ذخيره بار، ميدان وادارنده  PZT پروسكايت
پايداري گرمايي بالا در نزديك مرز   ضعيف و

ساخت  موادي همچنين درچنين . است مورفورتروپيك
 .]2[وسايل اتصال سطح كاربرد فراواني دارند و خازنها

 ، روش حالت جامد PZTروش معمول براي تهيه پودر
 ,PbO ,ZrO2 اكسيدها نظير آن مخلوطي از است كه در

TiO2 اين روش با مشكلاتي از قبيل  دماي . شوداستفاده مي
سينتر بالا، تغييرات زياد فاز هنگام مخلوط كردن اكسيدها، 
عدم تناسب عنصري و ضعف ميكروساختار روبرو 

براي غلبه براين مشكلات بايد دماي گرمادهي را  ].3[است
 امكان  پايين بياوريم، كه اين منجر به همگني بالا و تا حد

روشهاي . شودكيبات سراميك ميكنترل بهتر روي تر
ژل، احتراق ژل و هم رسوبي منجر به -شيميايي مانند،  سل
ساخت  امر و تسريع در با همگني بالا تشكيل ذرات ريز

   در دماي اتاق تركيب]. 5و4[ شودها ميسراميك
Pb(ZrxTi1-x)O3  مقدار  بسته  بهx  داراي فازهاي مختلفي ،

C1(ازقبيل تتراگونال 
4v(رومبيك ، اورت)C8

2v ( و رومبوهدرال
)C1

3v,C6
3v (در دماي بالاي كوري كليه ساختارها به .  است

O1(فاز مكغبي 
h (اين تحقيق مقدار در.  مي كنند گذار  

05/0 x= انتخاب شده است كه دردماي اتاق ماده داراي
C8(ساختار فاز اورترومبيك 

2v (دماي اتاق  تركيب در. است
 افزايش دما به ساختار باآنتي فروالكتريك است، كه 

مكعبي  افزايش بيشتر دما  به با رومبوهدرال فروالكتريك و
را  PZTما در اين پژوهش  ].1[پاراالكتريك تبديل مي شود 
كرده و خواص اپتيكي  آنها را  در دماهاي مختلف سنتز

  .بدست آورديم
  

  Sol-gelروش شيميايي  -2
 Pb(NO3)2Oمواد اوليه عبارت بودند ازنيترات سرب   

ايزوپروپكسايد  و ZrO(NO3)2نيترات زيركونيم هيدراته 
كاتيونها  ابتدا محلول هريك از. Ti((OCH(CH3)2)تيتانيوم 

نيترات زيركونيم  نيترات سرب و. تهيه شد به صورت زير
براي . حل شدند Zr+4وpb+2 آب مقطر براي توليد يون  در

محلول اسيد  ايزوپروپكسايد تيتانيوم را در Ti+4 تهيه كاتيون 
براي تهيه . نيتريك، اسيدسيتريك و آب اكسيژنه حل كرديم

محلولهاي سرب،  يك از هر ،PZT پيش ماده سل 
زيركونيوم وتيتانيوم تهيه شده به روش فوق را با هم مخلوط  

تحت شرايط  را PZTبراي بدست آوردن ژل، سل. كنيممي
درجه سانتي گراد به محلول  70تا 65دماي  و پيوستهزني هم

حاصل را محلول pH ضمنا . اسيد سيتريك اضافه مي كنيم
-ثابت نگه مي 7با استفاده ازهيدروكسيد آمونيوم در عدد 

را   ، ماده PZTبراي تبخير تمامي آب موجود در سل . داريم
.  حرارت مي دهيم تا آنكه ژل بدست آيد  C80°در دماي 

واكنش گرمازايي  حاصل از PZTسپس پودر سياه رنگ 
روش فوق را احتراق ژل نيز . آيدسوختن ژل بدست مي

دماهاي    حاصل در احتراق ژل پودر بعد از. نامندمي
°C500 ،°C600 ،°C700 و °C800 منظور تهيه پودر  به

PZT  تك فاز تكليس شد. 

  
 نتايج و بحث، هااندازه گيري -3
با   PZTاز پودرهاي  (XRD)الگوي پراش پرتو ايكس   

نشان داده شده  )1(در شكل  oC/min5/0آهنگ گرمايي 
كنيد نتايج ملاحظه مي) 1(همانطور كه در شكل  .است

ساختار  oC500 بيش از دماي دردهد كه حاصل نشان مي
دماي پروسكايت شروع به تشكيل شدن مي كند و در 

 .فاز خالص پروسكايت را مشاهده مي كنيم  oC800تكليس 
در بقيه  .چيزي كه در روش سنتي هرگز به آن نرسيديم

فاز اضافه  پيرو كلر  ،فاز اصلي پروسكايت دماها علاوه بر 
توسط نرم ،  XRD هاي طيف. دگردملاحظه مي نيز

 هاستفاد با  . ندتحليل قرار گرفت مورد تجزيه و ،Celerefافزار
درصد فازهاي تشكيل شده در دماهاي مختلف  )1(از رابطه 

  . را ميتوان بدست آورد
)1(   Perovskite = I(Pe) /[ I(Pe) + I(Py)] 

 اندازهمعروف است ميتوان  شرركه به رابطه  )2(طبق رابطه 
  .كردمحاسبه  را ذرات متوسط

)2                                               (D=kλ/wcosθ              �
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بترتيب اندازه بلوركها، طول  wو  D ،λ  ،θدر اين رابطه 
و  براگ يزاويه قله ،) =CuKα )nm54066/1λموج تابشي 

  .هستند) برحسب راديان(پهنا در نيم ارتفاع 
ها درصد فازهاي تشكيل شده و اندازه متوسط دانه 1جدول 

اندازه با افزايش دما   .مي دهددماهاي مختلف نشان  دررا 
، اما به علت كوچك بودن بزرگتر مي شود متوسط ذرات

 oC800در دماي  . گام،  تغيير اندازه نانوذرات اندك است

    .ميرسد نانومتر 42.44 به ندازه ذراتا
  

 
  .مختلف سيتكل يدماها در Xيپرتو پراش طرح -1شكل

 
پودرهاي بلوري  )FTIR(مادون قرمز تبديل فوريه طيف 

PZT نشان مي   )2(شكل   را سل ژل تهيه شده به روش
  cm-1500تا  cm-1750نوار جذبي قوي در گستره   .دهد

نشان  بوده و يك فلز است  Mكه M-O-Mمربوط به پيوند 
  ].6[مي باشددهنده تشكيل ساختار پروسكايت 

 
  مختلف يدردماها PZT پودر FTIR ريتصو - 2 شكل

  
  درصد فازهاي تشكيل شده و اندازه ذرات-1جدول

  
  

ضريب خاموشي  (n)ثابتهاي اپتيكي از قبيل ضريب شكست 
(k) و قسمتهاي  حقيقي و موهومي تابع دي الكتريك         
 )′ε  وε″  ( با استفاده از طيف سنجيFTIR  و استفاده از

نتايج  در .  ندا ارزيابي شده ]7[ كرونيگ-معادلات كرامرز
ه شده به صورت تابعي از عدد موج نشان داد  4و3شكلهاي 

  .است
�
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با هاي زير سطح انرژينوار و همچنين جرمB2و B1 اند، گاف انرژي بينمشخص شده B2وB1 فرمي كه و( گاف پادتقارني) ها مورد بررسي حفره موثر الكترونها

ميقرار گرفته مينواريابد در حالي كه پهناي همه اند. دريافتيم كه با افزايش فشار هيدرواستاتيكي گاف نواري كاهش يابند. همچنين ها زير انرژي فرمي افزايش

�جهتدر ها فقطاست در حالي كه براي حفره مستقل از فشار دريافتيم براي فاز مكعبي جرم موثر الكترونها →  وابسته به فشار است. �
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PACS No: 7120 
 

 قدمهم

به دليل كاربرد بالقوهرساناهاي با گافدر سالهاي اخير نيمه  پهن

و اپتوالكترونيكي مورد توجه خاص  محققان در وسايل الكترونيكي

ميقرار گرفته و ليزري اند. اين موارد توانند در ديودهاي نورگسيل

در ناحيه طيف مرئي مورد استفاده قرار گيرند. از تركيب فلزات 

خاكي با عناصر گروه پنجم جدول تناوبي، نيمه رساناهاي با قليايي

كهمي پهن به وجودگاف بلور اي از آنهاست.نمونهMg3Sb2 آيند

Mg3Sb2و مركز حجمي است .]1[داراي دو ساختار هگزاگونال

با2O3(Fe, Mn)اين تركيب در فاز مركز حجمي داراي ساختار

كه كارهاي نظري محدودي.از]2[باشدمي 206گروه فضايي آنجايي

به دليلاين تركيب صورتروي رسانا اين نوع نيمه كاربردگرفته ونيز

واپتوالكترونيك تصميم به بررسي خواص الكترونيكدرصنايع

 (DFT) ساختاري والكترونيكي آن با استفاده ازنظريه تابعي چگالي

ميΙΙدر اين كار در بخش.گرفتيم كنيم روش محاسبات را توصيف

و در پايان ΙΙΙبخش سپس در و بحث را مطرح خواهيم كرد. نتايج

 دهيم. نيز نتايج بدست آمده را توضيح مي
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 موج عدد حسب بر كالكتري يد تابع يموهوم و يقيحق قسمت -3شكل

 
  موج دعد برحسب يخاموش بيضر و شكست بيضر - 4شكل 

، با افزايش دما  دشوي شاهده مم )4(همان طور كه در شكل 
علت اين امر آن است . ضريب شكست ماده بيشتر مي شود

و نور بيشتري را  شدهدما اندازه ذرات بزرگتر كه با افزايش 
   .منحرف مي كنند

    را نشان كلسينه شده  PZTپودر   TEMتصوير )5( شكل
اندازه ذرات . دارند كروي  شكل  يبا رتق دانه ها. مي دهد

تعيين  TEM راوليه پودرها را مي توان با استفاده از تصاوي
 nm  25 درحدود  PZT متوسط دانه هاي پودر اندازه. كرد
  .است

  
    PZTاز پودر   TEM، تصوير - 5شكل 

  نتيجه گيري -4
با استفاده از روش شيميايي سل ژل  PZTنانو پودر هاي  

كلسينه  كرده و در دماهاي مختلف پودر ها را . تهيه شدند
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بزرگتر مي اندازه ذرات پودر با افزايش دما  .قرار داديم 

 پخش نور بيشتر و و همين امر سبب مي شود كه. دشو
  . افزايش يابدضريب شكست ماده و جذب نور كمتر شود 
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