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عیوب شبکه نانوالکتروسرامیک  ييشناسا برایمغزی های بررسي تغییرات نوار انرژی الکترون
BaTiO3 های مختلف عنصر آلايیده شده با غلظتNb 

 فردمهدی قاسمي

 رانيا ،يخراسان شمال ن،ياسفرا ن،ياسفرا ينانو، مجتمع آموزش عال یفناور شگاهيآزما
 

 با Nbمقادير متفاوتي از عنصر پنج ظرفیتي  آلايیده شده، با BaTiO3وب شبکه بلوری نانوالکتروسرامیک ، عیپژوهشدر اين : چکیده
 یداپلر پهن شدگي يسنج فیدر ط همزماني صیتشخ امانهس کياز ناشي  نهیزم پسطیف کاهش . گرديدسنج پوزيتروني بررسي طیف

 ,BT(1-x)O:Nbx (x=0, 0.03, 0.05فرايند نابودی پوزيترون در ساختار در با تکانه بالا را  مغزی یها سهم الکترون بررسيامکان 

از  Tiبا  Nbبدلیل جانشیني  ،درصد مولي 50/5با افزايش ورود ناخالصي تا  نخستدهد که نتايج نشان مي. آوردرا فراهم مي (0.07
       . شودافزوده مي تهیجامقدار نقص  نقص حجم باز کاسته شده و با افزايش بیشتر غلظت ناخالصي بر به ويژهشدت نقص ها 

 .پوزيترون ؛پلریاشدگي دطیف سنج پهن ؛باريم تیتانات :های کلیدیواژه

 مقدمه

 وبیعامروزه مشخص شده است که کنترل و شناسايي 
رسانا میمواد ن يکيالکتر تعیین ويژگيدر  ينقش مهمساختاری 

ان زتباط میو کنترل ار بررسي یبرا يدارند و تلاش قابل توجه
. صورت گرفته است هاآن الکتريکي هایويژگيو نوع عیوب با 

 بررسيسنجي پوزيترون برای سه روش طیف به طور کلي،
طیف از ندکه عبارتوجود دارد  شبکه وبیعاندازه، مقدار و نوع 

 يتابش همبستگ ،[1] (PALS) ترونيطول عمر پوز يسنج
همزماني  يسنجطیف و [2] (2D-ACAR) یدوبعد یاهيزاو

طول سنج طیف(. 1شکل) [3] (CDBS) یداپلر پهن شدگي
فرايند در محل  رخدادافزايش احتمال  لیبه دل ترونيعمر پوز

گیری اندازه اندازهقادر به  يناخالصناشي از ورود  تهیجاینقص 
 راتییدر مورد تغ يمیاطلاعات مستق چی، اما هتسجاتهي عیب 

-2Dسنج طیف. دهد يرائه نمابوجود آمده در ماده  ييایمیش

ACAR نوار  یها تکانه الکترون عيتوزتغییرات  لیتحل با
-شناسايي ميرا  وبی، عمحل نقصدر  تیظرف نوارو  رسانش

  جينتا ریتفسدر  سردرگمي سنجطیف ايناز مشکلات رايج  .کند
 

و  ترونيتوابع موج پوز قیمحاسبات دق ازمندینآن است که 
های موثر از روش. الکترون استواری نساختار ارتباط آن با 

های مغزی ناشي از تغییرات نوار انرژی الکترون بررسيبرای 
3غلظت ورود ناخالصي تا 

cm
است  CDBS سنج فی، ط1411 -

 ایمقدار و نوع نقص شبکه صیتشخمشخصه آن  که مهمترين
، در اصل. عیب حجم باز در اندازه بسیار کوچک است ه ويژهب

 یروش حساس برا کي یتابش نابود یپلرادروش پهن شدگي 
و  بودهعیوب بسیار ريز با غلظت بسیار کم مشخص کردن 

تکانه  عيتوزدر  شناسايي تغییرات جزئي آناساس کار 
ديگر از . [4] است مغزی در محل عیب بلوری یها الکترون

به  بیشترکه  2D-ACAR نسبت به CDBSهای روش مزيت
، استحساس ( های ظرفیتالکترون) نيیبا تکانه پا یها الکترون

( های مغزیالکترون)با تکانه بالا  یها الکترون يمکان بررسا
 کينزد یها اتم مغزی یها الکترونهای مهم از مشخصه. است

 اندازه حرکت خطي عيتوزبدون تغییر ماندن محل نقص،  به
که دارای  ياتم ناخالص کي. ها بدلیل انرژی بستگي بالاستآن
توانداست، مي زبانیم یها اتم فاوت بامت نينه الکتروتکا عيتوز

پست الکترونیکي50936299038 :، نمابر58129582495: نويسنده مسئول، تلفن ، :mahdi.ghasemifard@gmail.com 
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در محل عیب  يخارج یها اتم ييشناسا یبرا عامليبه عنوان 
 لیتحل ازروش ديگر، در اين  بیانبه . شوداستفاده  تهیجای

تکانه جفت  عيبا توز میکه مستق ترونيپوز یشکل خط نابود
يابي شیمي عناصر ، برای مشخصهدارد ارتباط ترونيپوز-الکترون

های خطي الکترون تکانهمولفه طولي  .شودناخالصي استفاده مي
مقدار توان از ند را ميامغزی که در فرايند نابودی شرکت کرده

 یریگاندازه ،شدهگسیل  یهافوتونانرژی  یداپلر ييجاه جاب
شده گسیل های فوتوناين  یانرژجايي داپلری ه جاب [.1]کرد 

  ي به اندازهشگاهيآزماچارچوب در 
 EB رابطه،در اين [. 6]است  مرکز جرممتفاوت از چاچوب  و

-تکانه جفت الکترونمولفه طولي  pzها و الکترون بستگي یانرژ
بیشتر که  از آنجا. است فوتون تابشراستای در  ترونيپوز
رخ  با ماده ترونيپوز تعادل گرماييپس از  ینابود یدادهايرو

با تکانه  سهيدر مقا pz مقدار سهم آن درتوان از مي ،دهندمي
 . کردچشمپوشي مغزی،  یها الکترون یبالا

شدگي دوپلری امانه همزماني پهنسدر اين پژوهش از يک 
در  ها فوتون، برای رصد فرايند نابودی (شامل از دو آشکارساز)

با اين سامانه . استفاده شد BTO:Nbنانوالکتروسرامیک 
را تا حد   نهیزم پس هایتابشتوان آثار مخرب همزماني مي

با اين پژوهش، مقدار و نوع عیوب تشکیل . بسیاری کاهش داد
تار بلوری باريم تیتانات ناشي از ورود ناخالصي شده در ساخ

 . عنصر پنج ظرفیتي شناسايي شد

 

 روش تجربي

و با استفاده  يروش احتراق با BT(1-x)O:Nbxالکتروسرامیک نانو
 ومیآمون ومی، نابباريم تراتین یفلز یهاو نمک یفلز ياز مواد آل
کننده به عنوان مواد شروع  ومیتانیت ديزوپروپکسايا و اگزالات

جدا  برای هیاز مواد اول کيمحلول هر به منظور تهیه . سنتز شد
 و میتانی، تباريممحلول  نخستمورد نظر  یهاونیکردن کات

همزدن  طي کيترین دیو اس کيتریس دیبه محلول اس میوبينا
o یدائم و در دما

C 61  با توجه به نسبتx (4/4 ،43/4 ،41/4 ،
  pH ،میآمون دیدروکسیاز ه سپس با استفاده .شداضافه ( 47/4

سل پیوسته  دهيبا گرما .داده شد شيافزا 7 عدد همحلول ب
طي فرايند احتراق خود به خودی  شده و سرانجامبه ژل  ليتبد

برای تکمیل . آمدبدست مي  BTO:Nbسیاه و سفید نانو پودر
oفرايند سوختن و تشکیل ساختار بلوری، نانو پودر در دمای 

C 
به کمک پراش پرتوی . ساعت تکلیس شد 2به مدت   144

و طیف سنجي همزماني پهن شدگي دوپلری به ترتیب  ايکس
های مغزی ناشي از ساختار فاز و تغییرات نوار انرژی الکترون

در . ورود ناخالصي و ايجاد عیوبي چون حجم باز بررسي گرديد
CDBS22زای چشمه پوزيترون ، از

Na  و سامانه همزماني برای
در اين سامانه همزماني، دو . ای ناخواسته استفاده شدحذف گام

ساخت شرکت اورتک  HPGeآشکارساز ژرمانیوم با خلوص بالا 
موجود در دانشکده  CDBSچیدمان آزمايشگاهي . وجود داشت

نشان  2 در شکل (UWA)فیزيک دانشگاه استرالیای غربي 
 .داده شده است

 
 .های نابودیسنجچگونگي استفاده از گامای نابودی در هر يک از طیف( ب)ی وارد شده به ماده و هاسرنوشت نهايي پوزيترون( الف)   1شکل
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چیدمان ( پ)و چگونگي قرار گیری نمونه بین آنها و  HPGeچیدمان آشکارسازهای ( ب)، CDBSمدار الکترونیکي مورد استفاده در ( الف)  2شکل
 .UWAدر دانشگاه  CDBS های الکترونیکي مورد استفاده درقطعه

 
 بحث و بررسي

XRD 

در  BT(1-x)O:Nbxی پراش پرتوی ايکس نانوپودرهای هاالگو
وجود فاز ها، الگواين تحلیل با . نشان داده شده است 3 شکل

بسیار  مقداراست که گفتني البته  شدچار گوشي شناسايي 
ه شايد مربوط به نیز آشکار گرديد ک فاز ناخواستهکمي از 
 ،XRDطیف با توجه به . باشد تکلیسفرايند ن نشدتکمیل 
 با چارگوشيناخالصي دارای ساختار بدون  BaTiO3نمونه 

که  است c = 04050 nmو  a = 0.4009 nmشبکه  هایثابت
 Nb ورود ناخالصي. داردهمخواني خوبي [ 6]گزارش ديگران با 

 تقريباً (56/5و  50/5، 53/5 برابر با  x) های بسیار کمبا غلظت
فاز  ايجاد نکرد، فقطهیچ تغییری در ساختار باريم تیتانات 

مربوط به بسیار  احتمالبه اکسیدی نايوبیم شناسايي شد که 
 ديده 3 که در شکل چنان. است تکلیسکامل نشدن فرايند 

کمي در  هایناخالصي باعث ايجاد نوسان قدارافزايش م ،شودمي
 . ساختار بلوری شده است

CDBS 

 ونيترزپو-ونلكترا جفت خطي تکانهین پايستگي، قوان اساسبر
 ىهانفوتو بهاين مقدار و  هماند پايسته دىنابو يندآفر طي



 مجله بلورشناسي و کاني شناسي ايران         فردمهدی قاسمي          714

 تکانه يعزتوهمه  اغلب. [9] دشومي منتقل دىنابواز ناشي 
داده  نسبت هشد دنابو ىهاونلكترا به دىنابو ىهافوتون خطي

-ميگرمايي به تعادل  دىنابواز  پیش هاونيترزپو زيرا ،دشومي

 هاآن تکانهاز  انتوميرسند و با کاهش سرعت در حد صفر 
 غیر كمیتي خطي تکانه يعزتوکه از آنجا . دكر پوشي چشم

-ونلكترا همه جمو بعاتو دباي هااست، در تحلیل داده موضعي

 دىنابو .گرفت نظر دررا  دارند همپوشي ونيترزپو با كه هايي
تابع  در تياتغییر به منجربلوری  نقص شبکهمحل در  ونيترزپو

در  دموجو عیب گرا ،مثال رایب. [7]شود مي تکانهتوزيع 
در  ونلكترا چگاليبدلیل کاهش  ،باشد تهیجا عنواز ساختار 

 ىهاونلكترا با دىنابواز  ناشي تکانه يعزتوتابع  نقص، نمكا
  .دشومي تريكربا ،ظرفیت

 

 
 

 x=0.07( ت)و  =41/4x( پ)، x=0.03( ب)، x=0.0( الف)با . BT(1-x)O:Nbxالگوهای پراش پرتوی ايکس نمونه    3شکل
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 كاهش سبب ،تهجادر  ونيترزپو نشد هجايگزيد ،از سوی ديگر

 قابل كاهشو در نتیجه  یمغز ىهاونلكترا باآن  همپوشي

. شودمي خليدا ىهاازتر ژىنراپر  ىهاونلكترا دىنابو ملاحظه

 لطو تعیینروش  فبرخلا ،ىپلردو شدگي پهن تعییندر روش 

 ىهاهمايشگادر آزبدست آمده  عمر لطو يردمقادر آن  كه عمر

 ىهااربزدر ا وتتفامتفاوت است،  ،مختلف ادمو اىبر مختلف

 ينابنابرو  ددگرمي طیف شكلدر  تغییر باعث مايشگاهيآز

 بهشده و  هسنجید مرجع نمونه يك نسبت به نتايج اغلب

 تغییردر  عامل مهمترين. [14]شوند يم ئهارا نسبي رتصو

 ژىنرا حضوو. ستا زسارشكاآ ژىنرا ىپذيرتفكیك ،طیف شكل

و  دارد ثرا طیف ىمركز بخش شدگي پهن انمیز بر زسارشكاآ

 طیفدو  مقايسهدارد،  فیزيكيعلت  شدگي پهن ينا كه نجااز آ

-مي نظر بهاى دهبیهو راك وت،متفا ىهازسارشكاآ ثبت شده با

کم  طیف نبالهر دب زسارشكاآ ژىنرا ىپذير تفكیك آثار. سدر

های غلظتنقش  رای بررسيب [.11] استمشاهده  قابل ليو

-اندازه یهافیاز ط ،3BaTiOساختار  در Nb همختلف آلايند

 فیط .شد جادياتکانه نسبت  یهايمنحن، CDBشده  یریگ

CDBS  مرجع در  فیبه عنوان طباريم تیتانات بدون آلايندگي

 یهايدر منحن اين ساختار بههر افزودني اثر تا د گرفته شنظر 

منحني نسبت طیف  0 شکل. شود دهيدتکانه آشکارا نسبت 

های نسبت به نمونه 3BaTiOتکانه خطي شدگي همزمان پهن

 تفاوتشود، مي ديدهکه  چنان. هدآلايیده شده را نشان مي

 با هاترونيپوزفرايند نابودی  ناشي از ی نسبتهايمنحن

  .است محسوساتم نايوبیم  یهاترونالک

PL ≈ 16 × 10) ترين قلهبزرگ
-3

 mOc)  همه در تقريباً که

 یهاسهم الکترونمربوط به  شود،ديده مي نسبت یهايمنحن

2p قله مشخصه وجود  نيا .است ینابود نديدر فرآ ژنیاکس

باعث بر هم کنش  هکهای منفي باريم و تیتانیوم يون تهیجای

در ( به دام افتادن و نابودی)مغزی  یهابا الکترون هاترونيپوز

-الکترونمشارکت . کنديم ديیتأشود، را مي صينقا نيسطح ا

 درتغییر کمي باعث  ینابودفرايند در تیتانیوم  3pنوار  یها

PL ≈ 9 × 10منحني در حدود 
-3

 mOc کاهش شديد . شوديم

PL ≈ 22 × 10در گستره شیب منحني 
-3

 mOc  تاPL ≈ 24 × 

10
-3

 mOc 3 یهابه الکترون تواند مربوطيمd تیتانیوم اتم 

  .اندقرار گرفته ژنیاکس تهیجای در معرضباشد که 

 

 
 

 .BT(1-x)O:Nbxهای نمونه CDBمنحني نسبت طیف   0شکل
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در اصلي  از سويي، تغییر علامت و کاهشي شدن شیب قله

PL ≈ 18 × 10 حدود
-3

 m
O
C ینابود لیممکن است به دل 

 فلزها 4dهای نوار الکترون .باشد اتم باريم 4s یهاالکترون

از . هستند 3dهای تکانه نزديک به الکترون ی باهايمنحن دارای

، است 3dفلز که بیشتر دارای  اين رو، ساختار باريم تیتانات

Nb چون 4d یفلز وقتي با مقادير مختلفي از يون
آلايیده  +3

 غلظتبا وجود . دهندا نشان مير يمشابههای منحني ،شودمي

عددهای اتمي يکسان نبودن آلاينده نايوبیم، ولي بدلیل  کم

ها های مغزی اين اتمباريم و تیتانیوم، و مشارکت بیشتر الکترون

PL ≈ 28 × 10در گستره ها فدر فرايند نابودی، شکل طی
-3

 

m
O
C  تاPL ≈ 35 × 10

-3
 m

O
C نشان  را يقابل توجه راتییتغ

بار جبران ، برای شدهآلايیده  BTO البته در ساختار. ددهنيم

برای  .قرار بگیرد Nbدو اتم  ديبا اتم باريم تهیجای الکتريکي

توان از در شبکه بلوری مي تهیجاینواقص  شتریب بررسي

-دادهکه با  Wو  S پهن شدگي دوبلری شکل خط یپارامترها

 شکل)کرد ، استفاده در ارتباط هستند ترونيطول عمر پوز یها

ها با ترونيپوزبرهمکنش از  يکل یريتصو S/Wنمودار  کي(. 1

های الکتروننسبت به کمتری تکانه که  تیظرف یهاالکترون

نشان  Sپارامتر  شيافزا [.12]دهد را نشان مي دارند،مغزی 

 بوده جاتهي ها در ترونيپوزه افزايشي در به دام افتادن دنده

تحلیل  براساس .است تیظرف یهاالکترونآن نابودی  جهینتکه 

روندهای اما با  يخط باًيتقر Wو  S یپارامترها راتییتغ ها،داده

شیب  ،شودديده مي 1 شکلدر که  چنان .[13] مخالف هستند

خالص و آلاينده شده  BT(1-x)O:Nbx هایساختار برایمنحني 

 ،ديگر بیانبه . يکسان و منفي است Nbناخالصي  با تک اتم

و  ابدييکاهش م W پارامتر که يدر حال فتهاي شيافزا S پارامتر

نابود کننده  یهاترونيتعداد پوز شيامر نشان دهنده افزا نيا

مثبت  بیدر مورد ش رام نيعکس ا. است تیظرف یهاالکترون

-که نمونه دهندنشان مي. صادق است Wو  S پارامترهای نیب

مختلف  یهابا غلظت يمشابهعیوب  یدارا سنتز شده یها

 . هستندناخالصي 

 

 
 

 .های خالص و آلايیده شدهبرای نمونه Wو  S تغییرات پارامترهای  1شکل
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 برداشت

های های مغزی اتمبررسي تغییرات نوار انرژی الکترون برای

خالص و آلايیده  BaTiO3نانوالکتروسرامیک باريم و تیتانیوم در 

عیوب بوجود  ييشناسا و Nbهای مختلف عنصر شده با غلظت

نتايج . آمده، از طیف سنج پهن شدگي داپلری استفاده شد

پراش پرتوی ايکس نشان داد که اين مقدار ناخالصي بر ساختار 

بدست  نسبت یهايمنحننتايج . شبکه باريم تیتانات اثر ندارد

مربوط به گستره تکانه در  ژهي، به وCDB سنجآمده از طیف

در مقیاس اتمي ورود  کهن داد نشا، ژنیاکس 2pی هاالکترون

شده  BTOساختار بلوری آشفتگي نظم در ناخالصي باعث 

 هایبه بیان ديگر، اتم .قابل شناسايي نبود XRDاست که با 

و شعاع کوچکتر  شتریبالکتريکي با بار ناخالصي نايوبیم 

از . باريم تیتانات شده است هدر شبکاتم تیتانیوم  نيگزيجا

در  (به سمت سبز تیره)رنگ ايجاد شده  سويي، بدلیل تغییر

پهنای فاصله که رسد يبه نظر مهای آلايیده شده، ظاهر نمونه

ساختار که  دادنشان  اين پژوهش. يافته استکاهش گاف انرژی 

محل  ييبه شناسابطور موثری  CDBنسبت  یهايمنحن

منجر ر شبکه ناخالصي با غلظت بسیار کم د هایاتم یریقرارگ

های پراش توان از تحلیل دادهاين نتايج را نمي کهشود مي

 .پرتوی ايکس بدست آورد

 قدرداني

پروفسور جیمز ويلیامز و آقايان های جا دارد در اينجا از کمک

قدرداني پروفسور سرگي سامارين در دانشگاه استرالیای غربي 

مجموعه دانشکده  سپاسگزار ويژهبه طور همچنین  .شودمي

بدون همکاری آنان  واقعکه در  هستند UWAفیزيک دانشگاه 

 .اين پژوهش ممکن نبودانجام 
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