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为了研究
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晶体的结构!构造了
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和
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两个团簇模型!对其构型进

行优化并计算了振动频率"利用
C6D67

光谱技术测量了该晶体的
C6D67

光谱!依据理论计算结果对测得的

C6D67

光谱进行了指认!讨论了
?(a/

晶体的层状结构和压电性能"

主题词
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为了满足通讯技术快速发展的需要!高稳定性.高机电

耦合系数的新型压电晶体材料一直是近年来材料科学研究的

热点"最近!一种新型晶体材料
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"研究发现!该晶体与
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构!具有截止波长短.穿透性高.压电性好和低熔点等性
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!更适宜于制造大带宽滤波器和高稳定性谐振器"

光谱技术是研究晶体微观结构和各向异性.探索晶体生

长机制和晶格缺陷的有力手段"本文利用
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光谱技术

测量了
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晶体的
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光谱!为了模拟该晶体!构造
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头计算分子轨道方法进行了研究!分析了
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晶体的结构

与性能的关系"
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理论计算

!!

?(a/

晶体属于三角晶系!
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团簇模型见图
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6力常数.谐振频率和拉曼活性的单位分别为
D8

5
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+
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!
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2

和
u
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+

9;e
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!!

Y拉曼峰的近似指认%

1表中列出
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=

(Ya6

!

/:A
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和
?6

=

a6/:

!

A
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的计算结果!而括号内是
?6

=

(Ya6/:

!

A
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的计算结果
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选择对称中心作原点!在第一布里渊区#

GH

$的中心
1

点!该点的波矢群即晶体的空间群
4=!<

"根据结晶学国际

表(

<.

)和
=!

点群的特征标表(

<<

)

!在
1

点
?(a/

晶体具有
1

<

!

1

!

和
0

三个对称类!其中
1

!

没有
C6D67

活性"相应的拉曼

散射张量(

<<

)如下
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对称类
0

#

P

$和
0

#

Q

$分别代表偶极矩取向为
P

和
Q

方向"

所以!测量
?(a/

晶体
C6D67

光谱的实验配置确定如下
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$

:
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验
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?(a/

晶体由山东大学晶体材料国家重点实验室提供"

样品的
C6D67

光谱测量于室温下在
Z9GC9;

显微拉曼光

谱仪上进行"采用氩离子激光器!激发线波长为
#<E'#=7D

!

功率为
<..DP

!谱线分辨率为
.'#1D

S<

!精度为
<1D

S<

!

测量范围介于
<..

和
!...1D

S<之间"
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图
!

是在测得的属于
1

<

对称类的
C6D67

光谱图"在该

配置下共测得
*

个
C6D67

活性光学声子模!其波数分别为
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"根据表
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S<近似指认为不同
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团簇间的相对振动!其余振动模

均指认为团簇内的伸缩或弯曲振动"
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图
=

是测得的属于
0

#

Q

$对称类的
C6D67

光谱图"在该

配置下观测到
+

个
C6D67

活性光学声子模!其波数分别为
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"比较图
!

可以看出!图
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中的
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和
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S<与图
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中的
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和
"!=

1D

S<分别为同一振动模"根据表
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认为
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是测得的同时属于
1

<

和
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$对称类的
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光

谱图"排除
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<

对称类的振动模!实验仅观测到
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$对称类的
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峰!波数分别为
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!其指认结果见表
<

"

!"

#

$>

!

=2*214

/

)'-05*+,9SY&'0

@

4-23A"-(4'2--)0"1

##

)+*U

)-0

@

'+1,"

#

502-"+13

#

22

$

:

3'+00)4

/

+1"1

#

-+-()4

@

**)U

-0

@

4

/

)'")41

%

2180

#

4

$

!!
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列出了计算得到
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率对应的振动模!如
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可以看出!绝大多数
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$和
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$对称类的振动

模强度相对较弱!而
1

<

对称类的振动模大多具有中等以上

强度!这与我们的实验结果及他人的计算结果(
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)一致"比较

力常数发现!
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/:A

E

和

a6A

E

四面体的内部相互作用很强"从表
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还可以看出!
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$

A

=

-

A

-

a6

#

/:

$

A

=

伸缩或弯曲振动的力常数明显比

a6

#

/:

$

A

=

-

?6

-

a6

#

/:

$

A

=

振动的力常数大"根据上述分析

可得出以下结论*

?(a/

晶体为层状结构!相邻层依次由
(Y

和
?6

离子联结"这个结论与实验结果一致"实际上!

?(a/

晶体具有比
Za/

晶体更好的层状结构(

=

!

#

)

"因为在
?(a/

晶

体中!

?6

占据了十面体位#

=0

$!而在
Za/

晶体(

#

)中!

Z6

占

据该位置"由于
?6

为二价离子而
Z6

为三价离子!所以与

Za/

相比!

?(a/

中层间的相互作用较弱!这在一定程度上

增强
?(a/

的各向异性"此外在
?(a/

中!十面体位#

<6

$主

要由占绝大部分的
(Y

和微量的
a6

占据!而在
Za/

中!

a6

同时占据十面体位和四面体位!这种结构差别也会导致其各

向异性的增强(

=

)

"

E

!

结
!

论

!!

本文用
?6

=

(Ya6

!

/:A

<!

和
?6

=

(Ya6/:

!

A

<!

两个团簇模型

来模拟
?(a/

晶体!对上述团簇进行构型优化并计算其频

率!从而得到团簇的
C6D67

谱"依据理论计算的结果对实验

观测到的
C6D67

谱线进行了指认!通过分析确认
?(a/

晶

体为层状结构"本文的工作表明!与以往的
Za/

型晶体相

比!

?(a/

晶体具有更好的各向异性和更优良的压电特性"
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