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  چكيده

خواص ساختاري، الکترونـي  . اثر جانشاني روبيديم بر قرارگرفته است يبررس مورد RTPو  KTPبلور در کار حاضر برخي خواص فيزيکي دو تک

تـابعي چگـالي    ةخطـي بـا پتانسـيل کامـل در چـارچوب نظري ـ      ةيافت ـواج تخـت بهبود محاسبات با استفاده از امبررسي شده است.  KTPو اپتيکي 

ده اسـت. همچنـين   شمحاسبه  PBEsolو  LDA ،PBE ،WC متفاوت همبستگي -هاي تبادليابعيگرفته است. خواص ساختاري با استفاده از تانجام

پديدة شبه واروني دو بلور بررسـي   به کار گرفته شده است. mBJب تر، تقريو جهت محاسبه دقيق PBEsolانرژي گاف تقريب  مقدار ةبراي محاسب

و همچنين ارتبـاط ايـن کميـت بـا      KTPافزار محاسبه شده است. اثر جانشاني روبيديم بر شبه تقارن و مقادير آن براي هر دو بلور با استفاده از نرم

جـذب بـا اسـتفاده از     ضرايبضريب شکست، مقادير دوشکستي و  ب اپتيکي از جملهيخواص اپتيکي غيرخطي مورد بحث قرار گرفته است. ضرا

  اند.الکتريک محاسبه گرديده، دربارة وجود ناهمسانگردي در هر دو بلور بحث و نتايج مقايسه شدهتابع دي

  

  

  الکتريکي، تابع ديتابعي چگالي، پتاسيم تيتانيل فسفات، روبيديم تيتانيل فسفات، خواص ساختاري، شبه وارونگ ةنظري هاي كليدي:واژه

  

  مقدمه .۱

توجهي  هاي قابل) ويژگيKTPانيل (تبلور فسفات پتاسيم تيتک

اپتيک غيرخطي بزرگ، آستانه تخريب اپتيکـي   ضرايبجمله  از

، پايداري شـيميايي  ۲و نوع  ۱بالا، اقناع شرايط تطبيق فازي نوع 

انبساط گرمـايي پـايين و غيـره از خـود      ضرايبو گرمايي بالا، 

بلـور باعـث   خواص اپتيک غيرخطي اين تک ].۱[ دهندنشان مي

، توليد هماهنـگ  بسامدکاربردهاي زيادي ازجمله دوبرابر سازي 

، تقويــت nm ۱۰۶۴مــوج  بــا طــول Nd:YAGدوم از ليزرهــاي 

بلور نوسانگر پارامتري، ادوات موجبر اپتيکي شده است. اين تک

اتـم در   ۶۴بـا   12pnaبا گـروه فضـايي    اورتورمبيكدر ساختار 

واحد شـامل   ةياخت. هر )۱شکل ( است ي شدهواحد بلور ةياخت

دو ، دو پتاسـيم ، دو تيتـانيم ، يعنـي  دو گروه مولکولي غير معادل

اي متفـاوت  هاي شبکهفسفر و ده اکسيژن غير معادل با موقعيت

 وجهـي خـارج  هاي تيتانيم از شکل طبيعـي هشـت  يون .باشدمي

 سفات و دو يـون اکسـيژن محاصـره   ده و توسط چهار گروه فش

بـراي بهبـود    و اسـت اند. اين بلور داراي استعداد جانشاني شده

هاي پتاسيم، تيتـانيم و فسـفر   جاي اتمه توان ببرخي خواص مي

 بـه  .صورت کلي يا جزئـي جـايگزين کـرد    عناصر ديگري را به

جـاي اتـم   مثال براي بهبود خواص اپتيکي غيرخطـي، بـه   عنوان

  صــورت جزئــي و کلــي  بــهرا اتــم روبيــديم  تــوانمــي پتاســيم
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  .KTPبلور ساختار بلوري تک الكترونيكي) ة(رنگي در نسخ. ۱ شکل

 
هـاي محاسـباتي و   آتوچين و همکاران، بـا روش . كردجايگزين 

تجربي ارتباط بين ساختار بلوري، خواص الکترونـي و خـواص   

ررسـي  ب را RTiOPO4(RTPو ( KTPاپتيکي غيرخطي اين بلور 

هاي متعدد بـر روي ايـن دو بلـور    با وجود پژوهش ].۲[ کردند

در ايـن کـار    .هنوز برخي خواص آن نياز به بررسي بيشـتر دارد 

صـورت   RTPو  KTPتر بـين برخـي خـواص    اي جامعمقايسه

  گرفته است. 

 

 روش انجام محاسبات. ۲

تابعي چگالي و بـا اسـتفاده از    ةمحاسبات در چارچوب نظري

بهبوديافته خطي بـا پتانسـيل کامـل و بـه کمـک       امواج تخت

. شــعاع ]۳ت [شــده اســانجــام  Wien2kافــزاري نــرم ةبســت

تيتـانيم،   هاي پتاسيم، روبيـديم، تين براي اتم -هاي مافينکره

(بـر   ۴۳/۱ و ۳۲/۱ ،۶۳/۱ ،۹/۱ ،۸/۱ فسفر و اکسيژن به ترتيب

خـواص   ةاند. بـراي محاسـب  شده حسب بوهر) در نظر گرفته

همبسـتگي در   -ري جهت تعيين بهترين تقريب تبادليساختا

 LDA]۴،[ PBE ]۵[ ،WC  هايشم از تقريب -معادله کوهن

سـاختار نـواري    ةو همچنـين در محاسـب   ]۷[ PBEsolو  ]۶[

ــب    ــاف از تقري ــود گ ــت بهب ــا ]۹ و mBJ ]۸جه  يرو در س

همچنـين   استفاده گرديده است. PBEsolمحاسبات از تقريب 

ــين  ــراي تعي ــارن شــبهب ــرم تق ــي از ن ــزار چگــالي الکترون اف

PseudoSymmetry ۱۰است [ شده استفاده[.  

  خواص ساختاري. ۳

هاي ساختاري، نمودار انرژي بر حسب ويژگي ةمنظور محاسب به

شـود و  ن برازش داده ميورناگوحالت م ةحجم، بر اساس معادل

هاي شبکه و مدول حجمي و مشتق مدول حجمي به دست ثابت

و  LDA ،PBE ،WCهـاي  تـايج بـا اسـتفاده از تقريـب    آيد. نمي

PBEsol  کنيم کـه در  مشاهده مي آورده شده است. ۱در جدول

 ةشبک هاينتايج به دست آمده براي حجم و ثابت LDAتقريب 

هر دو بلور کمتر از مقادير تجربـي و همچنـين کمتـر از     تعادلي

 PBEتقريب  ديگر، است. از طرفبه دست آمده ها ساير تقريب

نتـايج تجربـي و   تر از دهد که اندکي بزرگمقاديري به دست مي

 WCو  PBEsol هـاي تقريـب  کـه ي حال . درنظري ديگر هستند

دهـد کـه   توافق بيشتري با نتايج تجربي دارند. نتـايج نشـان مـي   

تـوان  باشد و اين را مـي مي KTPتر از بزرگ RTP تعادلي حجم

امـا  نسـبت داد.   +Kبه  نسبت +Rbتر بودن شعاع اتمي به بزرگ

 a ةشبک هايثابتدهند. هاي شبکه رفتار يکساني نشان نميثابت

ــزرگ RTPدر  bو   KTPتــر از کوچــک c ةتــر و ثابــت شــبکب

 Rbگونه بيـان کـرد کـه جانشـاني     توان اينواقع مي در. باشدمي

محور عمود راستاي افقي و انقباض در  ةباعث انبساط در صفح

  .شودمي

  

  الکترونيخواص . ۴

ترکيبات مـورد  اف انرژي و گ هاي الکترونيبراي بررسي ويژگي

. نمـودار  را محاسـبه کـرديم  سـاختار نوارهـاي انـرژي    بررسي، 

بـا اسـتفاده از تقريـب     RTPو  KTPمربوط به سـاختار نـواري   

PBEsol  ــايش داده ۲در شــکل ــور   نم ــر دو بل شــده اســت. ه

نـوار رسـانش در    ةينکمنوار ظرفيت و  ةبيشينرسانا هستند و نيم

بـا گـاف   رسـاناي  نتيجـه نـيم   اند و درشده واقع Гتقارني  ةنقط

 RTPگـاف انـرژي    ةشـوند. انـداز  مستقيم محسوب مـي انرژي 

توانـد منجـر بـه    يافته است کـه ايـن مـي   کاهش KTPنسبت به 

 مقادير به دست ].۱۷[ غيرخطي شوداپتيکي افزايش در ضرايب 

شده مقايسه نتايج ديگران با  ۲ در جدولآمده براي گاف انرژي 

ــا توجــه بــه محــدوديت شــناخته شــده تقريــب اســت.   هــايب
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  .هاي مختلفاز تقريب با استفاده RTP و KTPمربوط به  شده محاسبهساختاري  ضرايب .۱ جدول

  )3V(Å a(Å) b(Å) c(Å) B B′ 

KTP 

LDA ۱/۸۴۶ ۶۵/۱۲ ۳۷/۶ ۵۰/۱۰ ۱۶۵ ۸/۴ 

PBE ۱/۸۹۳ ۹۰/۱۲ ۴۹/۶ ۶۷/۱۰ ۱۴۲ ۴/۴ 

WC ۶/۸۷۰ ۷۹/۱۲ ۴۳/۶ ۵۸/۱۰ ۱۵۳ ۵/۴ 

PBEsol ۵/۸۶۸ ۸۱/۱۲ ۴۱/۶ ۵۸/۱۰ ۱۵۲ ۱/۴ 

 ─ THE(الف)
۸۱/۱۲ 
۵۹/۱۲  

۴۰/۶ ۶۱/۱۰ ─ ─ 

EXP 

 (الف) ۸۶۸/۶

(پ)۸۶۸/۲
  

۸۶۹/۹d

 (ت) 

 (الف) ۱۲/۸۲

 (الف) ۱۲/۸۱

 (الف) ۶/۴۱

 (الف) ۶/۴۰

 (الف) ۱۰/۵۸

 (الف) ۱۰/۶۱

 (الف) ۱۰/۵۹

─ ─ 

RTP 

LDA ۲/۸۶۴ ۷۹/۱۲ ۴۶/۶ ۴۶/۱۰ ۱۶۴ ۲/۵ 

PBE ۶/۹۱۳ ۰۲/۱۳ ۵۹/۶ ۶۵/۱۰ ۱۴۱ ۷/۴ 

WC ۹/۸۸۹ ۹۲/۱۲ ۵۳/۶ ۵۵/۱۰ ۱۵۰ ۶/۴ 

PBEsol ۴/۸۸۹ ۹۶/۱۲ ۵۱/۶ ۵۴/۱۰ ۱۵۰ ۳/۴ 
THE ─ ۹۳/۱۲ ۴۹/۶ (ج)

 ۵۷/۱۰ ─ ─ 

EXP 

 (ب) ۸۸۹/۶

 (ج) ۸۹۰/۱

 (پ) ۸۹۰/۳

 (ب) ۱۲/۹۵

۱۲/۹۷d 
۶/۴۶ d,f ۱۰/۵۶ (ت، ج) ─ ─ 

 ].۱۶] و (ج) مرجع [۱۵]، (ث) مرجع [۱۴]، (ت) مرجع [۱۳]، (پ) مرجع [۱۲]، (ب) مرجع [۱۱(الف) مرجع [

  

 .(راست) mBJ(چپ) و  PBEsolهاي (پايين) با استفاده از تقريب RTP(بالا) و  KTPمقايسة نمودار ساختار نواري  (رنگي در نسخة الكترونيكي) .۲شکل

  

  ولت. -در واحد الکترون mBJو  PBEsolهاي با استفاده از تقريبRTP و KTPمربوط به  شده محاسبهنواري  گاف .۲جدول

 PBEsol mBJ ساير نتايج تجربي ساير نتايج نظري 

KTP ۲۹/۳  ۹۹/۳  ۳/۱(الف)، ۳/۲  (پ)۴/۹ ،(ب)۳/۰۱
۳/۶ ،(الف)

۳/۵ ،(ت)
۳/۵۵ ،(ت)

۳/۸ ،(ث)
۳/۶۵- ۳،(ج)

  (چ) 

RTP ۲۳/۳  ۸۸/۳  ___  ۳/۸ (ح) (لاية نازك) 

]، (ج) مرجع ۲۳]، (ث) مرجع [۲۲ و ۲۱]، (ت) مرجع [۲۰، ۱۹]، (ت) مرجع [۱۸]، (پ) مرجع [۱۵(ب) مرجع []، ۱۱(الف) مرجع [

 ].۲۲] و (ح) مرجع [۲۴]، (چ) مرجع [۱۷[
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KTP 

 

 

RTP 

 

 

  .  RTPو KTPبوط به تحريف شده مر 6TiOالکتروني توزيع ابر  (رنگي در نسخة الكترونيكي) .۳شکل

  

  Ti(2)-O(Ti)-Ti(1)هاي پيوندهاي زاويه .۳جدول

 Ti(2)-O(Ti)-Ti(1) Ti(1)-O(Ti)-Ti(2)

KTP ۰۳/۱۳۷ 
۲۴/۱۳۶  

 ۵۲/۱۳۵(الف)

RTP ۹۸/۱۳۸ ۸۴/۱۳۷ 

 ]۱(الف) مرجع [  
  

LDA/GGA تقريب  در تعيين صحيح گاف انرژي، از mBJ براي

 اسـتفاده مـورد بررسـي   بلورهـاي  گاف انـرژي  تر دقيق ةمحاسب

شـود، مقـادير گـاف    ديده مي ۲همان طور که در جدول  کرديم.

هـاي  خواني بهتري بـا داده انرژي به دست آمده با اين تابعي، هم

  دارند.تجربي 

هـايي متشـکل از   از زنجيـره  RTPو  KTPساختار بلورهاي 

 4POهـاي  که توسط چهاروجهي 6TiOهاي معوج يهشت وجه

شـامل   6TiOهـاي  ، تشکيل شده است. گـروه ندادهش جدااز هم 

  يرعـادي بلنـد  غو يـک پيونـد    Ti=Oيک پيوند غيرعادي کوتاه 

O-Ti ــي ــکل  م ــد. ش ــع    ۳باش ــي در مقط ــر الکترون ــع اب توزي

دهـد کـه تفـاوت    را در هر دو بلور نشان مي 6TiOوجهي هشت

 بـه مشهود است. اين تفاوت در طـول پيونـدها و    طول پيوندها

ه بين پيوندها، منشاء ايجاد اعوجـاج سـاختاري در   دنبال آن زاوي

)O(Ti)-)1Ti-هاي بـين پيونـدهاي   است. زاويه 6TiOهاي گروه

Ti(2) انـد بـا جانشـاني    شـده درج  ۳کـه در جـدول    طور همان

 پذيري پيونديافته است. با افزايش زاويه، قطبشيش افزاروبيديم 

توليــد بيشــتر شــده و در نتيجــه افــزايش شــدت  Ti=Oکوتــاه 

توان گفت جانشاني هماهنگ دوم را به همراه خواهد داشت. مي

افـزايش شـدت توليـد     روبيديم باعث اعوجاج شبکه و درنتيجه

 ].۱خواهد شد [ KTPهماهنگ دوم نسبت به 

 

 يتقارن شبه. خواص ۵

 مطالعه و است آن تقارن بلور هاي اساسي يکيکي از ويژگي

 از آن هـاي فيزيکـي  ژگيوي و بلور تقارني خواص بين ارتباط

خـواص  . باشـد مـي  چگال ماده فيزيک ةمهم در حوز مباحث

  ، تقـارن  شـبه تواند با در نظر گرفتن پديـدة  تقارني بلورها، مي
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براي دو عملگر  RTP و KTPمقادير شبه واروني مربوط به . ۴جدول 

 متفاوت و مقادير بيشينة آنها.

 {0/5, 0/5, x} {0, 0, x} maxη 

KTP ۵۸۱۴/۰  ۳۱۸۹/۰  
۰/۵۸۲۴ 

۰/۳۶۳
 (الف) 

RTP ۳۸۷۵/۰  ۳۴۹۳/۰  
۰/۳۸۷۵ 

 (الف) ۰/۳۵۰

  [25](الف) مرجع 

  

يک خاصيت هندسي سـاختار   تقارن شبه بهتر توصيف شود.

بلورهـا، پديـدة تغييـر     Fedorovتقارن  اتمي بلور است. شبه

بخـش  (اتمي بلـور   از ساختارتوجهي ناپذيري از بخش قابل 

بـا   )ي اتمـي هـا اي از هسـته يرمجموعهزچگالي الکتروني يا 

هـاي عملگـري تقـارني سـازگار بـا      لحاظ کردن برخي گروه

  .استشبکه 

ــبه ــي   ش ــاختار خــاص م ــک س ــارن ي ــا تق ــد ب ــةتوان  درج

با  ρ(r)تقارن) چگالي الکتروني کل آن  درجة شبه( ييرناپذيريتغ

زير توصيف  ةبا معادل ĝدر نظر گرفتن برخي عملگرهاي تقارني 

  شود:

)۱(   

'
ˆ( ) ( )

( ) ,
( )

V
g

V

r g r dV

r
r dV

 

 


 
 
 
 
 
 



 2
  

 gη شود. پـارامتر انتگرال بر روي حجم ياخته واحد گرفته مي

کسري از چگالي الکتروني اسـت کـه پـس از     ةتوصيف کنند

مانـد. اگـر عملگـر    بـدون تغييـر مـي    ĝاعمال عملگر تقارني 

جزء عملگرهاي تقارني بلور مورد بررسـي نباشـد،    gتقارني 

غير اين  درآيد. کمتر از يک به دست مي gηتقارن  درجه شبه

 رسـد مقدار واحـدش يعنـي يـک مـي     ةبه بيشين gηصورت، 

  PseudoSymmetryافـزار . در اين بخش از کـار از نـرم  ]۲۵[

استفاده  RTPو  KTPتقارن چگالي الکتروني  براي تعيين شبه

عنـوان تخمـين کمـي    ي چگالي الکتروني بـه  شده است. تابع

 شـود. مقـادير شـبه   درجه تغييرناپذيري يک بلور استفاده مـي 

} و x , ۵/۰, ۵/۰ ،{}x , ۰, ۰تقارن مربوط بـه دو عملگـر {  

در جـدول   RTPو  KTPمربوط بـه   maxη شده محاسبه ةبيشين

  درج شده است. ۳

 مشـخص اسـت، جانشـاني    ۴طور که از نتايج جدول  همان

شده است و ايـن بـه معنـاي     maxηروبيديم باعث کاهش مقدار 

باشـد. پـذيرفتاري   مـي  KTPنسبت بـه   RTP بودنکمتر متقارن 

کنـد،  دوم بلور، که شدت توليد هماهنگ دوم را تعيين مي ةمرتب

يک خاصيت حساس به تقارن بلور است. براي بلورهاي متقارن 

ن پيشنهاد داد کـه  توادوم بايد صفر شود. مي ةمرکزي پاسخ مرتب

دوم بـه   ةهاي پاسخ اپتيکي مرتبکاهش تقارن به برخي وابستگي

ي وارونگ ـگـرفتن   در نظـر تغييرناپذيري ساختار بلـور بـا    ةدرج

طبـق آن   کـه يشنهاد شده اين است پمنجر خواهد شد. يک مدل 

مـرتبط   KTPدوم با تقارن ساختار نـوع   ةپذيرفتاري اپتيکي مرتب

  باشد:صورت زير مي بهتقارن  شوند. شبهمي

)۲(  ~ . 2 1  

توان ادعا کـرد  مي ۴ جدولبر طبق اين رابطه و با توجه به نتايج 

ي روبيديم افزايش خواهد باجانشانکه شدت توليد هماهنگ دوم 

  يافت.

  

  خواص اپتيکي. ۶

 الکتريـک ديهاي اپتيکـي يـک مـاده را بـا تـابع      ويژگي ε  

اپتيکي  پارامترهاي سايرن، آ تعيين با، زيرا توان توصيف نمودمي

 بـه دسـت   نيـز ...  جمله ضريب شکسـت، ضـريب جـذب و    از

ــابع در واقــع  آيــد.مــي ــدان ايــن ت ــه مي  پاســخ اپتيکــي بلــور ب

 ـ اسـت کـه    با بسـامد  الکترومغناطيسي  زيـر بيـان    ةبـا معادل

  شود:مي

)۳(  ( ) ( ) ( )i      1 2  

كه در آن  1  بخش حقيقـي و   2     بخـش موهـومي تـابع

باشد. براي ترکيبات با تقارن اورتورومبيک، تانسور مي الکتريکيد

 داراي ســه مؤلفــة غيرصــفر الکتريــکيد xx  ، yy  و 

 zz  مربوط  الکتريکيباشد. نمودار بخش موهومي تابع دمي

  شده است. نشان داده ۴به هر دو بلور در شکل 

نمودارهــا وجــود ناهمســانگردي بــين ســه مؤلفــه را نشــان 

هاي اپتيکي خطـي  ها در پاسخدهد. وجود اين ناهمسانگرديمي

يـد هماهنـگ دوم و نوسـانگر    شرايط تطبيق فـازي را بـراي تول  

 eV 6-5/3حـدود   هاييکند. در انرژپارامتري اپتيکي فراهم مي
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 )eVانرژي (               )eVانرژي (                  

  . RTPو  KTP الکتريکينمودار بخش موهومي تابع د (رنگي در نسخة الكترونيكي) .۴ شکل

  

  
  )eVانرژي (

مقايسـة نمودارهـاي ميـانگين    الكترونيكي) (رنگي در نسخة  .۵ شکل

  . RTPو  KTP الکتريکيبخش موهومي تابع د

  

ــة  مؤلف zz  ــرژي ــدود   و در ان ــالاتر از ح ــاي ب  eV ۱۰ه

هايمؤلفه xx   و yy    ةبـراي مقايس ـ  .غالـب هسـتند 

هر دو ترکيب در شکل  الکتريکيبع دميانگين بخش موهومي تا

  شده است. نمايش داده ۵

شـده   واقع eV 5/3هاي حدود لبة جذب اپتيکي در انرژي

قله مربوط به گـذار از بـالاي نـوار ظرفيـت کـه       يناست. اول

بـه  ، اتـم اکسـيژن اسـت    2pبيشتر سهم آن مربوط به اربيتـال  

تيتـانيم  اتـم   3dاربيتـال  ناشـي از   غالباًپايين نوار رسانش که 

را در  هاضريب شکست مربوط بلور، ۶شکل  .باشدمي ،است

ــي   ــان م ــتا نش ــه راس ــر س ــم  ه ــا ه ــن نموداره ــد. در اي ده

شود. همچنين مقـادير  ها مشاهده ميناهمسانگردي بين مؤلفه

)0(xxn ،)0(yyn  و)0(zzn  شکل آورده شده است ۳در جدول 

 دهد.  را نمايش مي Δnدوشکستي  ۷

)۴(                         e on n n      

بـه   مربـوط ضريب شکست عادي (ضـريب شکسـت    on(ω)که 

ضـريب شکسـت    en(ω)) و cميدان الکتريکي در امتداد محـور  

غيرعادي (ضريب شکست مربوط به ميدان الکتريکي عمـود بـر   

  باشد.) ميcمحور 

ف) جـذبي (زيـر انـرژي گـا    دوشکستي در نواحي طيف غير

شکسـتي (در انـرژي صـفر) و    سـتاتيک دو مهم هستند. مقـادير ا 

براي هر دو بلور مثبـت اسـت.    nm ۱۰۶۴مقادير دوشکستي در 

تـر  بـزرگ  KTPنسـبت بـه    RTP) مقادير مربوط بـه  ۳(جدول 

  است.

موج در انرژي صفر و طول RTPشکستي مربوط به دو ةانداز

nm ۱۰۶۴    از مقـادير مربــوط بـهKTP تـر اســت و ايــن  بــزرگ

 RTP يژهو به غيرخطياپتيکي  ضرايبر بودن تتواند به بزرگمي

  منجر شود. KTPنسبت به 

در ادامه طيف جذب اپتيکي مربوط به هر دو بلور در شکل 

وضـوح پيداسـت کـه تـا انـرژي       شده است. بـه نمايش داده  ۸

بيشـتر اسـت؛ و همچنـين بـا      zجذب در راستاي  eV ۶ دحدو

در  شــود و از طرفــيجــذب هــم بيشــتر مــي، افــزايش انــرژي

افزايش سريع جذب مشاهده  eV ۱۱بالاتر از حدود  هاييانرژ

  شود.مي

کـه توسـط آن    اسـت کميت مهم ديگر انـرژي گـاف اپتيکـي    

توان اندازة گاف ها را مشخص کرد. ميها و عايقرساناتوان نيممي

 بر حسب انـرژي کـه از رابطـة تـائوک     )αE(2را از نمودار  اپتيکي

  اين رابطه به شکل زير است: نمود.کند، پيدا پيروي مي ]۲۶[

)۵(                      ( ) .p
gE B E E    

عامـل   Bانـرژي فوتـون،    Eضـريب جـذب،    αدر اين معادلـه  

ن
گي
يان
م



  ۳، شمارة ۱۷جلد   RTPو  KTPبلور هاي فيزيکي دو تکبررسي ابتدا به ساکن ويژگي  ۴۱۷

  

  

   
 )eVانرژي (  )eVانرژي ( )eVانرژي (

مقايســة ي) (رنگــي در نســخة الكترونيكـ ـ  .۷ شــکل  .RTP و  KTPنمودار ضريب شکست (رنگي در نسخة الكترونيكي)  .۶ شکل

  .RTP و  KTPنمودارهاي دوشکستي 

  

  
 )eVانرژي (                        )eVانرژي (                  

  .RTP و  KTPنمودار طيف جذب (رنگي در نسخة الكترونيكي)  .۸ شکل

  

  . λ=1064nmدر انرژي صفر و  RTPو  KTPضريب شکست و دوشکستي مربوط به  .۵ جدول

  xxn yyn zzn Δn 

KTP ۰۸۹/۰  ۷۴/۱  ۶۴/۱  ۶۵/۱ در صفر 

λ=1064nmدر  
۶۸/۱  

 ۷۵/۱(الف)

۶۷/۱ 
 ۷۵/۱(الف)

۷۷/۱  

 ۸۲/۱(الف)

۰۹۷/۰  

  ۰۷۴/۰(الف)

 ۰۸۴/۰(الف)

RTP ۱۰/۰  ۷۵/۱  ۶۵/۱  ۶۵/۱ در صفر 

 λ=1064nm۶۸/۱ ۶۸/۱ ۷۹/۱ ۱۱/۰ در  

 ]۱۱(الف) مرجع [

  

 دهايبسـام اسـت کـه در محـدودة     احتمـال گـذار   وابسته به

به توزيـع   pتواند ثابت در نظر گرفته شود. ضريب مي اپتيکي

ها بستگي دارد و داراي مقادير گسسـته اسـت.   چگالي حالت

، گـذار مسـتقيم و ممنـوع    =P ۲/۱مستقيم و مجاز  براي گذار

۲/۳ P=، ۲و مجاز  يرمستقيمغ P=۳مجـاز  گـذار غير  ، و P= ،

اهاي با گـذار  رسانکه نيم RTPو  KTPبراي ترکيب  يا بيشتر

شـود و  در نظـر گرفتـه مـي    =P ۲/۱مستقيم و مجاز هسـتند  

انرژي گاف بـا اسـتفاده از رابطـة تـائوک محاسـبه و نمـودار       

2)αE(  شـده اسـت.    نمـايش داده  ۹بر حسب انرژي در شکل

 ةتر است و همچنين انـداز از بقيه کوچک zzگاف در راستاي 

تـر  چـک تا حـدودي کو  KTPنسبت به  RTPگاف مربوط به 

  است.
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 )eVانرژي (                       )eVانرژي (       

  . RTPو  KTPمربوط به  )αE(2نمودار طيف (رنگي در نسخة الكترونيكي) . ۹ شکل

  

 گيرييجهت. ن۷

جاي پتاسيم، باعث افـزايش حجـم سـلول     جانشاني روبيديم به

آن  و انقبـاض  yو  xواحد و انبساط شبکه در جهت محورهاي 

شود. از طرفـي ايـن جانشـاني کـاهش در     مي zدر جهت محور 

 ضـرايب که اين خود بـه افـزايش در    گاف را در پي دارد ةانداز

 mBJشود. همچنين استفاده از تقريب اپتيکي غيرخطي منجر مي

کـاهش شـبه   گاف را به نتايج تجربي نزديک کرده اسـت.   ةانداز

ليد هماهنـگ دوم  وارونگي و کاهش تقارن نيز افزايش شدت تو

شـده در   وجود ناهمسانگردي مشـاهده را در پي خواهد داشت. 

هاي اپتيکـي غيرخطـي در   اپتيکي نشان از وجود قابليت ضرايب

ــتي   ــدار دو شکس ــور دارد. مق ــر دو بل ــول RTPه ــوج در ط   م

nm ۱۰۶۴  نسبت بهKTP تـر بـودن   بزرگ تر است کـه ايـن  بزرگ

 .دشوغيرخطي آن را مجدد يادآور مي ضرايب
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