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Ｖｏｌ ３９ Ｎｏ ４

Ａｐｒ. ꎬ ２０１８

Ａｒｔｉｃｌｅ ＩＤ: １０００￣７０３２(２０１８)０４￣０４７５￣０６

Ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ Ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ａｎｄ Ｖｉｂｒａｔｉｏｎ Ｓｐｅｃｔｒａ ｏｆ
ＫＴｍ０. １ Ｙｂ０. ９ (ＷＯ４ ) ２ Ｌａｓｅｒ Ｃｒｙｓｔａｌ

ＢＩ Ｌｉｎ１∗ꎬ ＤＩ Ｘｉａｏ￣ｑｉａｎｇ１ꎬ ＺＨＡＯ Ｊｉａｎ￣ｐｉｎｇ１ꎬ ＬＩ Ｃｈｕｎ２ꎬ ＬＩＵ Ｊｉｎｇ￣ｈｅ２

(１. Ｓｃｈｏｏｌ ｏｆ Ｃｏｍｐｕｔｅｒ Ｓｃｉｅｎｃｅ ａｎｄ Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙꎬ Ｃｈａｎｇｃｈｕｎ Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｙ ｏｆ Ｓｃｉｅｎｃｅ ａｎｄ Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙꎬ Ｃｈａｎｇｃｈｕｎ １３００２２ꎬ Ｃｈｉｎａꎻ
２. Ｓｃｈｏｏｌ ｏｆ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ Ｓｃｉｅｎｃｅ ａｎｄ Ｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇꎬ Ｃｈａｎｇｃｈｕｎ Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｙ ｏｆ Ｓｃｉｅｎｃｅ ａｎｄ Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙꎬ Ｃｈａｎｇｃｈｕｎ １３００２２ꎬ Ｃｈｉｎａ)

∗Ｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇ Ａｕｔｈｏｒꎬ Ｅ￣ｍａｉｌ: ｂｉｌｉｎ７０８０＠ １６３. ｃｏｍ

Ａｂｓｔｒａｃｔ: ＫＴｍ０. １Ｙｂ０. ９(ＷＯ４) ２ ｌａｓｅｒ ｃｒｙｓｔａｌ ｗａｓ ｇｒｏｗｎ ｂｙ ｔｈｅ Ｋｙｒｏｐｏｕｌｏｓ ｍｅｔｈｏｄ. Ｔｈｅ ｐｈａｓｅ ａｎｄ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｆ ｔｈｅ
ｃｒｙｓｔａｌ ｗｅｒｅ ｓｔｕｄｉｅｄ ｕｓｉｎｇ ｔｈｅ Ｘ￣ｒａｙ ｓｉｎｇｌｅ ｃｒｙｓｔａｌ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ａｎｄ Ｘ￣ｒａｙ ｐｏｗｄｅｒ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ. Ｃｏｍｂｉｎｅｄ ｗｉｔｈ ｔｈｅ Ｘ￣ｒａｙ
ｓｉｎｇｌｅ ｃｒｙｓｔａｌ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｍｅｔｈｏｄꎬ ｔｈｅ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｍｏｄｅｌ ｏｆ ｔｈｅ ｃｒｙｓｔａｌ ｗａｓ ｏｂｔａｉｎｅｄ ｂｙ ｔｈｅ ｄｉａｍｏｎｄ ｃｒｙｓｔａｌ ｇｒａｐｈｉｃｓ ｓｏｆｔ￣
ｗａｒｅ. Ｉｔ ｉｓ ｉｎｄｉｃａｔｅｄ ｔｈａｔ ｔｈｅ ｃｒｙｓｔａｌ ｃｏｎｓｉｓｔｓ ｏｆ ＷＯ６ꎬ ＴｍＯ８ / ＹｂＯ８ ａｎｄ ＫＯ１２ ｇｒｏｕｐｓ. Ｔｈｅ Ｗ２Ｏ１０ ｄｉｍｅｒｓꎬ ｗｈｉｃｈ ａｒｅ
ｃｏｎｎｅｃｔｅｄ ｂｙ ｔｈｅ ｓｉｎｇｌｅ ｏｘｙｇｅｎ ｂｒｉｄｇｅ(ＷＯＷ)ꎬ ｈａｖｅ ａ ｆｏｒｍａｔｉｏｎ ｏｆ ｔｈｅ(Ｗ２Ｏ８) ｎ ｍｕｌｔｉｐｌｅ ｂａｎｄｓ ｉｎ ｔｈｅ ｄｉｒｅｃｔｉｏｎ ｏｆ
ｐａｒａｌｌｅｌ ｔｏ ｔｈｅ ｃ ａｘｉｓ. ＴｍＯ８ / ＹｂＯ８ ａｎｄ ＫＯ１２ ａｒｅ ｃｏｎｎｅｃｔｅｄ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ｓａｍｅ ｖｅｒｔｅｘꎬ ｗｈｉｃｈ ｃａｎ ｆｏｒｍ ａｎ ｅｘｔｅｎｓｉｏｎ ｂａｎｄ
ａｌｏｎｇ ｔｈｅ [１０１] ａｎｄ [１１０] ｄｉｒｅｃｔｉｏｎｓ ｗｉｔｈ ａ ｔｗｏ￣ｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ. Ｘ￣ｒａｙ ｐｏｗｄｅｒ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ａｎａｌｙｓｉｓ ｉｎｄｉｃａｔｅｓ
ｔｈａｔ ｔｈｅ ｃｒｙｓｔａｌ ｂｅｌｏｎｇｓ ｔｏ ｍｏｎｏｃｌｉｎｉｃ ｓｙｓｔｅｍ ｗｉｔｈ ａ ｓｐａｃｅ ｇｒｏｕｐ Ｃ２ / ｃ. Ｉｔ ｉｓ ｖｅｒｉｆｉｅｄ ｔｈａｔ ａｓ￣ｇｒｏｗｎ ｃｒｙｓｔａｌ ｉｓ β￣ｄｏｕｂｌｅ
ｔｕｎｇｓｔａｔｅ ｗｉｔｈ ｌｏｗ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ. Ｔｈｅ ｃｅｌｌ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓꎬ ｃｒｙｓｔａｌ ｇｒａｉｎ ｓｉｚｅ ａｎｄ ｃｒｙｓｔａｌｌｉｎｉｔｙ ｏｆ ｔｈｅ ｃｒｙｓｔａｌ ｗｅｒｅ ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ
ａｓ ｗｅｌｌ. Ｔｈｅ ｖｉｂｒａｔｉｏｎ ｓｐｅｃｔｒａ ｏｆ ｔｈｅ ｃｒｙｓｔａｌ ｗｅｒｅ ｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｅｄ. Ｔｈｅ ｖｉｂｒａｔｉｏｎ ｍｏｄｅｓ ａｎｄ ｆｒｅｑｕｅｎｃｉｅｓ ｏｆ ｉｎｆｒａｒｅｄ ａｎｄ
Ｒａｍａｎ ｐｅａｋｓ ｗｅｒｅ ｉｄｅｎｔｉｆｉｅｄꎬ ｗｈｉｃｈ ｃｏｕｌｄ ｆｕｒｔｈｅｒ ｖｅｒｉｆｙ ｔｈｅ ｐｒｅｓｅｎｃｅ ｏｆ ＷＯ６ ｇｒｏｕｐｓꎬ ｓｉｎｇｌｅ ｏｘｙｇｅｎ ｂｒｉｄｇｅｓ(ＷＯＷ)
ａｎｄ ｄｏｕｂｌｅ ｏｘｙｇｅｎ ｂｒｉｄｇｅｓ(ＷＯＯＷ) ｉｎ ｔｈｅ ｃｒｙｓｔａｌ.

Ｋｅｙ ｗｏｒｄｓ: ＫＴｍ０. １Ｙｂ０. ９(ＷＯ４) ２ ｌａｓｅｒ ｃｒｙｓｔａｌꎻ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎꎻ ｖｉｂｒａｔｉｏｎ ｓｐｅｃｔｒａ
ＣＬＣ ｎｕｍｂｅｒ: Ｏ７６６ ꎻ Ｏ４８２. ３１　 　 　 Ｄｏｃｕｍｅｎｔ ｃｏｄｅ: Ａ　 　 　 ＤＯＩ: １０. ３７８８ / ｆｇｘｂ２０１８３９０４. ０４７５

掺铥钨酸镱钾激光晶体结构模拟及振动光谱

毕　 琳１∗ꎬ 底晓强１ꎬ 赵建平１ꎬ 李　 春２ꎬ 刘景和２

(１. 长春理工大学 计算机科学技术学院ꎬ 吉林 长春　 １３００２２ꎻ　 ２. 长春理工大学 材料科学与工程学院ꎬ 吉林 长春　 １３００２２)

摘要: 采用泡生法生长了掺铥钨酸镱钾(ＫＴｍ０. １Ｙｂ０. ９(ＷＯ４)２)激光晶体ꎮ 利用Ｘ 射线单晶衍射法和Ｘ 射线粉末衍

射法研究了 ＫＴｍ０. １Ｙｂ０. ９(ＷＯ４)２ 晶体的物相与结构ꎮ 采用 Ｘ 射线单晶衍射法并结合 Ｄｉａｍｏｎｄ 晶体结构绘图软件ꎬ
获得了晶体内部结构模型图:该晶体是由ＷＯ６、ＴｍＯ８ / ＹｂＯ８和ＫＯ１２基团组成ꎮ Ｗ２Ｏ１０二聚体通过ＷＯＷ单氧桥相连ꎬ
在平行于 ｃ 轴方向上形成(Ｗ２Ｏ８)ｎ 多重带ꎮ ＲｅＯ８ 和 ＫＯ１２多面体共顶相连ꎬ沿[１０１]和[１１０]方向形成了具有二维层

结构的延长带ꎮ Ｘ 射线粉末衍射分析表明:该晶体具有低温 β 相双钨酸盐结构ꎬ属于单斜晶系ꎬ空间群 Ｃ２ / ｃꎻ计算了

晶胞参数、晶粒尺寸和结晶度ꎮ 测试了晶体的振动光谱ꎬ对各个峰值的红外和拉曼活性及分子振动情况进行了归

属ꎬ进一步验证了晶体中ＷＯ６原子基团及单氧桥(ＷＯＷ)和双氧桥(ＷＯＯＷ)的存在ꎮ

关　 键　 词: ＫＴｍ０. １Ｙｂ０. ９(ＷＯ４) ２ 激光晶体ꎻ 结构模拟ꎻ 振动光谱

　 　 收稿日期: ２０１７￣０７￣１２ꎻ 修订日期: ２０１７￣０９￣２０
　 　 基金项目: 吉林省科技发展计划(２０１６０４１４０４３ＧＨ)ꎻ 吉林省教育厅“十三五”科学技术研究项目(２０１６￣３７９)资助

Ｓｕｐｐｏｒｔｅｄ ｂｙ Ｊｉｌｉｎ Ｐｒｏｖｉｎｃｉａｌ Ｓ＆Ｔ Ｄｅｖｅｌｏｐｍｅｎｔ Ｐｌａｎ Ｐｒｏｊｅｃｔ ｏｆ Ｃｈｉｎａ (２０１６０４１４０４３ＧＨ)ꎻ Ｔｈｅ １３ｔｈ ｆｉｖｅ￣ｙｅａｒ Ｓ＆Ｔ Ｒｅｓｅａｒｃｈ Ｐｒｏ￣
ｊｅｃｔ ｏｆ Ｊｉｌｉｎ Ｐｒｏｖｉｎｃｉａｌ Ｅｄｕｃａｔｉｏｎ Ｄｅｐａｒｔｍｅｎｔ ｏｆ Ｃｈｉｎａ(２０１６￣３７９)
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１　 Ｉｎｔｒｏｄｕｃｔｉｏｎ
Ｉｎ ｒｅｃｅｎｔ ｙｅａｒｓꎬ ２ μｍ ｓｏｌｉｄ￣ｓｔａｔｅ ｌａｓｅｒｓ ｈａｖｅ

ｂｅｅｎ ａｔｔｒａｃｔｉｎｇ ｍｕｃｈ ｉｎｔｅｒｅｓｔ ｄｕｅ ｔｏ ｉｔｓ ｗｉｄｅｌｙ ｐｏｔｅｎ￣
ｔｉａｌ ａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｓꎬ ｉｎｃｌｕｄｉｎｇ ｅｙｅ￣ｓａｆｅꎬ ｌａｓｅｒ ｒｅｍｏｔｅ
ｓｅｎｓｉｎｇ ａｎｄ ｌａｓｅｒ ｍｅｄｉｃａｌ ｔｒｅａｔｍｅｎｔꎬ ｅｔｃ[１￣３] . Ａｍｏｎｇ
ｔｈｅ ｖａｒｉｏｕｓ ｏｆ ２ μｍ ｓｏｌｉｄ￣ｓｔａｔｅ ｌａｓｅｒ ｍｅｄｉｕｍｓꎬ
Ｔｍ３ ＋ ￣ｄｏｐｅｄ ｃｒｙｓｔａｌ ｈａｓ ｂｅｅｎ ｏｆ ｇｒｅａｔ ｉｎｔｅｒｅｓｔ ｓｉｎｃｅ
ｉｔｓ ｂｒｏｄｅｒ ｇａｉｎ ｓｐｅｃｔｒｕｍ ｉｎ ｔｈｅ ｒｅｇｉｏｎ ｏｆ １. ８ － ２
μｍꎬ ａｓ ｗｅｌｌ ａｓ ｉｔｓ ｌｏｎｇ ｒａｄｉａｔｉｖｅ ｌｉｆｅｔｉｍｅｓꎬ ｗｈｉｃｈ
ｈａｓ ｂｅｅｎ ｖｅｒｉｆｉｅｄ ａｓ ａ ｈｉｇｈ ｅｆｆｉｃｉｅｎｃｙ ａｎｄ ｈｉｇｈ￣ｐｏｗｅｒ
ｌａｓｅｒ ｓｏｕｒｃｅ ａｔ ２ μｍ ａｒｏｕｎｄ[４￣５] .

ＫＲ(ＷＯ４) ２ (Ｒ ＝ Ｙ ａｎｄ Ｌｎ) ｃａｎ ｂｅ ｄｅｓｃｒｉｂｅｄ
ａｓ ａ ｌａｓｅｒ ｈｏｓｔ ｍａｔｅｒｉａｌ ｗｉｔｈ ｌｏｗ ｓｙｍｍｅｔｒｙꎬ ｍｕｌｔｉ￣
ｗａｖｅｌｅｎｇｔｈ ａｎｄ ｔｕｎａｂｉｌｉｔｙꎬ ｗｈｉｃｈ ｂｅｌｏｎｇｓ ｔｏ ｔｈｅ ｆａｍ￣
ｉｌｙ ｏｆ ｄｏｕｂｌｅ ｔｕｎｇｓｔａｔｅｓ[６￣１１]ꎬ ｓｕｃｈ ａｓ ＫＧｄ(ＷＯ４)２ꎬ
ＫＹ(ＷＯ４) ２ꎬ ＫＹｂ(ＷＯ４) ２ꎬ ｅｔｃ. ＫＹｂ(ＷＯ４) ２ ｃｒｙｓ￣
ｔａｌ ｈａｓ ｂｅｅｎ ｉｎｃｌｕｄｅｄ ｉｎ ｔｈｅ ｄｏｕｂｌｅ ｔｕｎｇｓｔａｔｅｓ ｆａｍｉ￣
ｌｙꎬ ｗｉｔｈ ｔｈｅ Ｃ２ / ｃ ｓｐａｃｅ ｇｒｏｕｐ[１２] . ＫＹｂ(ＷＯ４) ２ ｃａｎ
ｂｅ ｒｅｇａｒｄｅｄ ａｓ ａｎ ｅｘｃｅｌｌｅｎｔ ｌａｓｅｒ ｍｅｄｉｕｍ ｄｕｅ ｔｏ ｉｔｓ
ａｄｖａｎｔａｇｅｓ ｌｉｋｅ ｈｉｇｈ ｅｆｆｉｃｉｅｎｃｙ ａｎｄ ｈｉｇｈ ｄｏｐｉｎｇ ｃｏｎ￣
ｃｅｎｔｒａｔｉｏｎꎬ ｗｈｉｃｈ ｉｓ ｂｅｎｅｆｉｃｉａｌ ｔｏ ｐｒｏｄｕｃｉｎｇ
ｓｕｐｅｒ￣ｓｐｅｅｄ ｐｕｌｓｅ ｌａｓｅｒ ｏｕｔｐｕｔ[１３￣１５] .

Ｉｎ ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ ｏｆ ＫＧｄ(ＷＯ４) ２ ａｎｄ ＫＹ(ＷＯ４) ２

ｃｒｙｓｔａｌｓꎬ ＫＹｂ(ＷＯ４) ２ ｃｒｙｓｔａｌ ｈａｓ ｂｅｅｎ ｏｎｅ ｏｆ ｍｏｒｅ
ａｐｐｒｏｐｒｉａｔｅ ｈｏｓｔｓ ｔｏ ａｃｈｉｅｖｅ ｈｉｇｈ ｇａｉｎ ｌａｓｅｒ ａｒｏｕｎｄ
２ μｍ ｗｈｅｎ ｄｏｐｅｄ ｗｉｔｈ Ｔｍ３ ＋ ꎬ Ｈｏ３ ＋ ｉｏｎｓꎬ ｄｕｅ ｔｏ
ｔｈｅ ｈｉｇｈ ｄｏｐｉｎｇ ｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎ ｏｆ Ｙｂ３ ＋ ｉｏｎｓ. Ｔｈｉｓ
ｃｒｙｓｔａｌ ｃａｎ ａｃｈｉｅｖｅ ａｌｌ￣ｓｏｌｉｄ￣ｓｔａｔｅꎬ ｍｉｎｉａｔｕｒｉｚａｔｉｏｎ
ａｎｄ ｉｎｔｅｇｒａｔｉｏｎ ｆｏｒ ｌａｓｅｒｓꎬ ｗｈｉｃｈ ｃｏｕｌｄ ｂｅ ｗｉｄｅｌｙ
ｕｓｅｄ ｉｎ ｔｈｅ ｆｉｅｌｄｓ ｏｆ ｈｕｍａｎ￣ｅｙｅ ｓａｆｅꎬ ｌａｓｅｒ ｃｏｍｍｕ￣
ｎｉｃａｔｉｏｎꎬ ｍｅｄｉｃａｌ ｔｒｅａｔｍｅｎｔꎬ ｒｅｍｏｔｅ ｓｅｎｓｉｎｇꎬ
ｅｔｃ[１６￣１９] . Ｉｎ ｔｈｉｓ ｐａｐｅｒꎬ ｔｈｅ ｇｒｏｗｔｈꎬ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｓｉｍｕ￣
ｌａｔｉｏｎ ａｎｄ ｖｉｂｒａｔｉｏｎ ｓｐｅｃｔｒａ ｏｆ ＫＴｍ０. １Ｙｂ０. ９ (ＷＯ４) ２

ｌａｓｅｒ ｃｒｙｓｔａｌ ｗｅｒｅ ｓｔｕｄｉｅｄ. 　

２　 Ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔｓ
２. １　 Ｃｒｙｓｔａｌ Ｇｒｏｗｔｈ

Ｔｈｅ ｃｈｅｍｉｃａｌｓ ｗｅｒｅ Ｋ２ＣＯ３ (Ｔｏｐ￣ｇｒａｄｅ ｐｕｒｅ)ꎬ
Ｙｂ２Ｏ３(９９. ９９％ )ꎬ Ｔｍ２Ｏ３ (９９. ９９％ )ꎬ ａｎｄ ＷＯ３

(９９. ９９９％ ). Ｔｈｅ Ｋ２Ｗ２Ｏ７ ｗａｓ ｃｈｏｓｅｎ ａｓ ｓｏｌ￣
ｖｅｎｔ[２０] . Ｔｈｅｙ ｗｅｒｅ ｍｉｘｅｄ ａｎｄ ｒｅａｃｔｅｄ ａｓ ｔｈｅ ｅｑｕａ￣
ｔｉｏｎｓ ｂｅｌｏｗ:

０. １Ｔｍ２Ｏ３ ＋ ０. ９Ｙｂ２Ｏ３ ＋ Ｋ２ＣＯ３ ＋ ４ＷＯ３ →

２ＫＴｍ０. １Ｙｂ０. ９(ＷＯ４) ２ ＋ ＣＯ２↑ ꎬ (１)
Ｋ２ＣＯ３ ＋ ２ＷＯ３ → Ｋ２Ｗ２Ｏ７ ＋ ＣＯ２↑ꎬ (２)

Ｗｈｅｒｅ ｔｈｅ ｍｏｌｅ ｒａｔｉｏ ｏｆ ＫＴｍ０. １Ｙｂ０. ９(ＷＯ４)２ ｔｏ
Ｋ２Ｗ２Ｏ７ ｗａｓ １∶ ４.

Ｔｈｅ ｍａｔｅｒｉａｌｓ ｗｅｒｅ ｐｕｔ ｉｎｔｏ ａｎ ｏｖｅｎ ｆｏｒ ２４ ｈ ｔｏ
ｂｅ ｓｕｒｅ ｔｈｅｙ ｗｅｒｅ ｆｕｌｌｙ ｄｒｉｅｄꎬ ａｎｄ ｔｈｅｎ ｔｈｅ ｍａｔｅｒｉａｌｓ
ｗｅｒｅ ｐｏｒｐｈｙｒｉｚｅｄ ａｎｄ ｍｉｘｅｄ ｅｖｅｎｌｙ. Ｔｈｅ ｍａｔｅｒｉａｌｓ
ｓｈｏｕｌｄ ｂｅ ｃａｌｃｉｎｅｄ ｂｅｆｏｒｅｈａｎｄ ｓｏ ａｓ ｔｏ ａｖｏｉｄ ｖｏｌａｔｉｌｉ￣
ｚｉｎｇ. Ｔｈｅ ｓｏｌｖｅｎｔ Ｋ２Ｗ２Ｏ７ ｗａｓ ｃａｌｃｉｎｅｄ ｕｎｔｉｌ ６００
℃ . Ｔｈｅ ｐｏｌｙｃｒｙｓｔａｌ ｒａｗ ｍａｔｅｒｉａｌ ｏｆ ＫＴｍ０.１Ｙｂ０.９(ＷＯ４)２

ｃａｎ ｂｅ ｏｂｔａｉｎｅｄ ｗｈｅｎ ｔｈｅ ｃａｌｃｉｎａｔｉｏｎ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ
ｗａｓ ｕｐ ｔｏ ９２０ ℃ .

Ｔｈｅ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ ｅｑｕｉｐｍｅｎｔ ｍａｉｎｌｙ ｉｎｃｌｕｄｅｄ ａ
ＭＣＧＥ￣Ⅲ ｆｕｒｎａｃｅꎬ ａ ｐｌａｔｉｎｕｍ ｃｒｕｃｉｂｌｅ ｗｉｔｈ ａ ｓｉｚｅ
ｏｆ Φ６０ ｍｍ ×５０ ｍｍꎬ ａｎ ＡＩ￣８０８Ｐ ｔｈｅｒｍａｌ ｃｏｎｔｒｏｌｌｅｒ
ａｎｄ ａ Ｐｔ￣Ｒｈ ｔｈｅｒｍｏｃｏｕｐｌｅ. Ｔｈｅ ＫＴｍ０. １Ｙｂ０. ９(ＷＯ４)２

ｃｒｙｓｔａｌ ｗａｓ ｇｒｏｗｎ ｂｙ ｔｈｅ Ｋｙｒｏｐｏｕｌｏｓ ｍｅｔｈｏｄ. Ｔｈｅ
ｍｉｘｅｄ ｍａｔｅｒｉａｌｓ ｗａｓ ｐｕｔ ｉｎ ａ ｐｌａｔｉｎｕｍ ｃｒｕｃｉｂｌｅ ａｎｄ
ｆｕｌｌｙ ｍｅｌｔｅｄ ａｔ ａ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ｏｆ ８０ ℃ ａｂｏｖｅ ｓｕｐｅｒ￣
ｓａｔｕｒａｔｉｏｎ ｆｏｒ ２４ ｈ. Ｔｈｅｎ ａｎ ｏｒｉｅｎｔｅｄ ｓｅｅｄ ｗａｓ ｐｕｔ
ｉｎｔｏ ｔｈｅ ｍｅｌｔ ｗｈｅｎ ｔｈｅ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ｄｅｃｒｅａｓｅｄ ｔｏ ５ ℃
ａｂｏｖｅ ｓｕｐｅｒｓａｔｕｒａｔｉｏｎ. Ｔｈｅ ｃｒｙｓｔａｌ ｗａｓ ｇｒａｄｕａｌｌｙ
ｇｒｏｗｎ ａｔ ａ ｃｏｏｌｉｎｇ ｒａｔｅ ｏｆ ０. １ ℃ / ｈ. Ｔｈｅｎ ｔｈｅ ｃｒｙｓ￣
ｔａｌ ｗａｓ ｓｅｐａｒａｔｅｄ ｗｈｅｎ ｔｈｅ ｃｒｙｓｔａｌ ｇｒｏｗｔｈ ｐｒｏｃｅｓｓ
ｗａｓ ｅｎｄꎬ ａｎｄ ｔｈｅｎ ｉｔ ｗａｓ ｃｕｔ ｔｏ ｓｅｒｖｅ ａｓ ｔｈｅ ｃｒｙｓｔａｌ￣
ｌｏｎ. Ｗｈｅｎ ｔｈｅ ｏｖｅｎ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ｗａｓ ｄｅｃｒｅａｓｅｄ ｔｏ
１ － ２ ℃ ａｂｏｖｅ ｓｕｐｅｒｓａｔｕｒａｔｉｏｎ ｆｏｒ １ ｈꎬ ｔｈｅ ｃｒｙｓｔａｌｌｏｎ
ｗａｓ ｏｒｉｅｎｔｅｄ. Ｔｈｅｎ ｔｈｅ ｇｒｏｗｔｈ ｃｏｎｔｉｎｕｅｄ ａｔ ａ ｒｏｔａｔｉｏｎ
ｒａｔｅ ｏｆ １０ ｒａｄ / ｍｉｎꎬ ａ ｃｏｏｌｉｎｇ ｒａｔｅ ｏｆ ０. ０５ ℃ / ｈ.
Ａｆｔｅｒ ２ ｗｅｅｋｓꎬ ｔｈｅ ｃｒｙｓｔａｌ ｗａｓ ｒｅｍｏｖｅｄ ｆｒｏｍ ｔｈｅ ｃｒｕ￣
ｃｉｂｌｅ ａｎｄ ｃｏｏｌｅｄ ｄｏｗｎ ｔｏ ｔｈｅ ｒｏｏｍ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ａｔ ａ
ｒａｔｅ ｏｆ ２０ ℃ / ｈ. Ｅｖｅｎｔｕａｌｌｙꎬ ｔｈｅ ａｓ￣ｇｒｏｗｎ ＫＴｍ０. １ ￣
Ｙｂ０. ９(ＷＯ４) ２ ｃｒｙｓｔａｌ ｗｉｔｈ ａ ｄｉｍｅｎｓｉｏｎ ｏｆ ２５ ｍｍ ×
１５ ｍｍ ×１１ ｍｍ ｗａｓ ｏｂｔａｉｎｅｄ ｓｕｃｃｅｓｓｆｕｌｌｙ.
２. ２　 Ｍｅａｓｕｒｅｍｅｎｔ ｏｆ Ｓａｍｐｌｅ

Ｔｈｅ ｃｒｙｓｔａｌ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｗａｓ ａｎａｌｙｚｅｄ ｂｙ Ｘ￣Ｒａｙ
Ｓｉｎｇｌｅ Ｃｒｙｓｔａｌ Ｄｉｆｆｒａｃｔｏｍｅｔｅｒ ( Ｇｅｒｍａｎｙ ＢＲＵＫＥＲ
ＡＸＳ ｃｏｍｐａｎｙ ) ａｎｄ Ｘ￣ｒａｙ Ｐｏｗｄｅｒ Ｄｉｆｆｒａｃｔｏｍｅｔｅｒ
ｗｉｔｈ ａ Ｒｉｇａｋｕ Ｄ / ｍａｘ￣ｒＡ ｒｅｖｏｌｖｉｎｇ ｔａｒｇｅｔ ＸＲＤ ａｐｐａ￣
ｒａｔｕｓꎬ ｕｓｉｎｇ ａ Ｃｕ Ｋα ｒａｙ (λ ＝ ０. １５４ ０５６ ｎｍ) ａｓ
ｔｈｅ ｒａｄｉａｎｔ. Ｔｈｅ ｉｎｆｒａｒｅｄ ｓｐｅｃｔｒｕｍ ｏｆ ｔｈｅ ｃｒｙｓｔａｌ ｗａｓ
ｍｅａｓｕｒｅｄ ｂｙ ａ Ｆｏｕｒｉｅｒ ｃｏｎｖｅｒｓｉｏｎ ＩＲ ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ
(Ｍｏｄｅｌ ＦＴＳ１３５ꎬ ＢＩＯ￣ＲＡＤ Ｃｏｍｐａｎｙ). Ｔｈｅ Ｒａｍａｎ
ｓｐｅｃｔｒｕｍ ｏｆ ｔｈｅ ｃｒｙｓｔａｌ ｗａｓ ｍｅａｓｕｒｅｄ ｂｙ ａ Ｒａｍａｎ



　 第 ４ 期 ＢＩ Ｌｉｎꎬ ｅｔ ａｌ. : Ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ Ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ａｎｄ Ｖｉｂｒａｔｉｏｎ Ｓｐｅｃｔｒａ ｏｆ ＫＴｍ０. １Ｙｂ０. ９(ＷＯ４) ２ Ｌａｓｅｒ Ｃｒｙｓｔａｌ ４７７　　

ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ(ＭＫＩ￣１０００ꎬＲｅｎｉｓｈａｗ Ｃｏｍｐａｎｙꎬ ｐｕｍ￣
ｐｉｎｇ ｓｏｕｒｃｅ:Ａｒ ｌａｓｅｒꎻｗａｖｅｌｅｎｇｔｈ:４８８ ｎｍꎻ ｐｏｗｅｒ:
５００ ｍＷꎻ ｒｅｓｏｌｕｔｉｏｎ: １ ｃｍ － １).

３　 Ｒｅｓｕｌｔｓ ａｎｄ Ｄｉｓｃｕｓｓｉｏｎ
３. １　 Ｘ￣ｒａｙ Ｓｉｎｇｌｅ Ｃｒｙｓｔａｌ Ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ Ａｎａｌｙｓｉｓ

Ｃｏｍｂｉｎｅｄ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ ｏｆ
ＫＴｍ０. １Ｙｂ０. ９ (ＷＯ４) ２ ｃｒｙｓｔａｌ ｂｙ Ｘ￣ｒａｙ ｓｉｎｇｌｅ ｃｒｙｓｔａｌ
ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｍｅｔｈｏｄꎬ ｔｈｅ Ｄｉａｍｏｎｄ ｓｏｆｔｗａｒｅ ｗａｓ ｕｓｅｄ
ｔｏ ｐｒｏｄｕｃｅ ｃｒｙｓｔａｌ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｍｏｄｅｌ ( ｓｅｅ Ｆｉｇ. １ ａｎｄ
Ｆｉｇ. ２). Ｆｉｇ. １ ｓｈｏｗｓ ｔｈｅ ｐｒｏｊｅｃｔｉｏｎ ｏｆ ＫＴｍ０. １Ｙｂ０. ９ ￣
(ＷＯ４) ２ ｃｒｙｓｔａｌ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ａｌｏｎｇ ａꎬ ｂꎬ ｃ ａｎｄ (１１１)
ｄｉｒｅｃｔｉｏｎｓꎬ ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ. Ｉｔ ｉｓ ｉｎｄｉｃａｔｅｄ ｔｈａｔ ｔｈｅ ＷＯ６

ｉｓ ａ ｄｉｓｔｏｒｔｅｄ ｏｃｔａｈｅｄｒｏｎꎬ ｗｈｉｃｈ ｃｏｕｌｄ ｂｅ ｐｒｏｄｕｃｅｄ
ｔｈｒｏｕｇｈ ｔｈｅ ｃｏｏｒｄｉｎａｔｉｏｎ ｂｅｔｗｅｅｎ １ ｗｏｌｆｒａｍｉｕｍ ａｔｏｍ
ａｎｄ ６ ｏｘｙｇｅｎ ａｔｏｍｓ. Ｉｔ ｉｓ ｏｂｖｉｏｕｓｌｙ ｎｏｔｉｃｅｄ ｔｈａｔ ｔｈｅ
ｗｏｌｆｒａｍｉｕｍ ａｔｏｍｓ ｔａｋｅ ｕｐ ｔｈｅ ｓｙｍｍｅｔｒｉｃ ｐｏｓｉｔｉｏｎ ｏｆ
Ｃ１. Ａ ｐａｒｔｉａｌ ｅｎｌａｒｇｅｍｅｎｔ ｇｒａｐｈ ｏｆ ＷＯ６ ｃａｎ ｂｅ ｓｅｅｎ
ｉｎ Ｆｉｇ. ２ ( ａ). Ｔｈｅ Ｗ２Ｏ１０ ｄｉｍｍｅｒ ｃａｎ ｂｅ ｆｏｒｍｅｄ
ｔｈｒｏｕｇｈ ｔｈｅ ｃｏｎｎｅｃｔｉｏｎ ａｍｏｎｇ ｔｈｅ ｄｏｕｂｌｅ ｏｘｙｇｅｎ

ｂｒｉｄｇｅ ＷＯＯＷ ｂａｓｅｄ ｏｎ ｔｈｅ ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎ ａｍｏｎｇ ｔｈｅ
ｗｏｌｆｒａｍｉｕｍ ａｔｏｍｓ. Ｔｈｅ Ｗ２Ｏ１０ ｄｉｍｍｅｒｓ ｃａｎ ａｌｓｏ ｂｅ
ｃｏｎｎｅｃｔｅｄ ｂｙ ｖｉｒｔｕｅ ｏｆ ｔｈｅ ｓｉｎｇｌｅ ｏｘｙｇｅｎ ｂｒｉｄｇｉｎｇ
ｂｏｎｄ ＷＯＷꎬ ａｎｄ ｔｈｅｎ ｆｏｒｍ ｔｈｅ ( Ｗ２Ｏ８ ) ｎ ｂａｎｄｓ
ａｌｏｎｇ ｃ ａｘｉｓ ｉｎ ｐａｒａｌｌｅｌ ｄｉｒｅｃｔｉｏｎ. Ｆｉｇ. ２(ｂ) ｓｈｏｗｓ ａ
ｐａｒｔｉａｌ ｅｎｌａｒｇｅｍｅｎｔ ｇｒａｐｈ ｏｆ ( Ｗ２Ｏ８ ) ｎ ｗｈｉｃｈ ａｒｅ
ｃｏｎｎｅｃｔｅｄ ｂｙ ｔｈｅ ｓａｍｅ ｅｄｇｅｓ. Ｉｔ ｃａｎ ｂｅ ｓｅｅｎ ｆｒｏｍ
Ｆｉｇ. ２(ｃ)ꎬ ｔｈｅ ＴｍＯ８ / ＹｂＯ８ ａｒｅ ｐｒｏｄｕｃｅｄ ｂａｓｅｄ ｏｎ
ｔｈｅ ｃｏｏｒｄｉｎａｔｉｏｎ ｂｅｔｗｅｅｎ １ ｒａｒｅ ｅａｒｔｈ ａｔｏｍ ａｎｄ ８ ｏｘ￣
ｙｇｅｎ ａｔｏｍｓ. Ｆｉｇ. ２(ｄ) ｓｈｏｗｓ ａ ｐａｒｔｉａｌ ｅｎｌａｒｇｅｍｅｎｔ
ｇｒａｐｈ ｏｆ ＫＯ１２ꎬ ｗｈｉｃｈ ｉｓ ｆｏｒｍｅｄ ｂｙ ｔｈｅ ｃｏｏｒｄｉｎａｔｉｏｎ
ｂｅｔｗｅｅｎ １ ｐｏｔａｓｓｉｕｍ ａｔｏｍ ａｎｄ １２ ｏｘｙｇｅｎ ａｔｏｍｓ. Ｔｈｅ
ｒａｒｅ ｅａｒｔｈ ａｔｏｍｓ ａｎｄ ｐｏｔａｓｓｉｕｍ ｏｃｃｕｐｙ Ｃ２ ｓｙｍｍｅｔｒｉｃ
ｐｏｓｉｔｉｏｎ ｔｏｇｅｔｈｅｒ ｂｙ ｔｈｅ ｗａｙ ｏｆ ｓｔａｔｉｓｔｉｃａｌ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ.
Ｔｈｅ １２￣ｃｏｏｒｄｉｎａｔｅ ｐｏｌｙｈｅｄｒｏｎｓ ＫＯ１２ ａｎｄ ８￣ｃｏｏｒｄｉｎａｔｅｄ
ｐｏｌｙｈｅｄｒｏｎｓ ＴｍＯ８ / ＹｂＯ８ ａｒｅ ｃｏｎｎｅｃｔｅｄ ｖｉａ ｃｏｍｍｏｎ
ｖｅｒｔｅｘ ａｎｄ ａｎ ｅｌｏｎｇａｔｅｄ ｂａｎｄ ｗａｓ ｆｏｒｍｅｄ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ｔｗｏ
ｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌ ｌａｙｅｒ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ａｌｏｎｇ [１０１] ａｎｄ [１１０] ｄｉ￣
ｒｅｃｔｉｏｎｓ. Ｔｈｅ ｅｌｏｎｇａｔｅｄ ｂａｎｄ ｔａｋｅｓ ｕｐ ｔｈｅ ｆｒａｍｅｗｏｒｋ
ｆｕｌｌｙ ｃｏｍｐｏｓｅｄ ｏｆ Ｔｍ３ ＋ ꎬ Ｙｂ３ ＋ ａｎｄ ＷＯ６ .
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a

a
b

c

b

a

（a） （b）

（c） （d）

Ｆｉｇ. １　 Ｐｒｏｊｅｃｔｉｏｎ ｏｆ ＫＴｍ０. １Ｙｂ０. ９(ＷＯ４) ２ ｃｒｙｓｔａｌ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ａｌｏｎｇ ａꎬ ｂꎬ ｃ ａｎｄ (１１１) ｄｉｒｅｃｔｉｏｎｓ. (ａ)Ｐｒｏｊｅｃｔｉｏｎ ｏｆ ＫＴｍ０. １Ｙｂ０. ９ ￣
(ＷＯ４) ２ ｃｒｙｓｔａｌ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ａｌｏｎｇ ａ ａｘｉｓ. ( ｂ) Ｐｒｏｊｅｃｔｉｏｎ ｏｆ ＫＴｍ０. １ Ｙｂ０. ９ (ＷＯ４ ) ２ ｃｒｙｓｔａｌ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ａｌｏｎｇ ｂ ａｘｉｓ. ( ｃ)
Ｐｒｏｊｅｃｔｉｏｎ ｏｆ ＫＴｍ０. １Ｙｂ０. ９(ＷＯ４) ２ ｃｒｙｓｔａｌ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ａｌｏｎｇ ｃ ａｘｉｓ. (ｄ) Ｐｒｏｊｅｃｔｉｏｎ ｏｆ ＫＴｍ０. １Ｙｂ０. ９(ＷＯ４) ２ ｃｒｙｓｔａｌ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ
ａｌｏｎｇ (１１１) ｄｉｒｅｃｔｉｏｎ.
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Ｆｉｇ. ２　 Ｐａｒｔｉａｌ ｅｎｌａｒｇｅｍｅｎｔ ｏｆ ＷＯ６ꎬ (Ｗ２Ｏ８) ｎꎬ ＴｍＯ８ / ＹｂＯ８ ａｎｄ ＫＯ１２ . (ａ) Ｐａｒｔｉａｌ ｅｎｌａｒｇｅｍｅｎｔ ｏｆ ＷＯ６ ｄｉｓｔｏｒｔｅｄ ｏｃｔａｈｅｄｒｏｎ.
(ｂ) Ｐａｒｔｉａｌ ｅｎｌａｒｇｅｍｅｎｔ ｏｆ (Ｗ２Ｏ８) ｎ ｂａｎｄｓ. (ｃ) Ｐａｒｔｉａｌ ｅｎｌａｒｇｅｍｅｎｔ ｏｆ ＲＥＯ８(ＲＥ ＝ Ｔｍ / Ｙｂ) ｐｏｌｙｈｅｄｒｏｎｓ. (ｄ) Ｐａｒｔｉａｌ
ｅｎｌａｒｇｅｍｅｎｔ ｏｆ ＫＯ１２ ｐｏｌｙｈｅｄｒｏｎｓ.

３. ２　 Ｘ￣ｒａｙ Ｐｏｗｄｅｒ Ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ Ａｎａｌｙｓｉｓ
Ｔｈｅ Ｘ￣ｒａｙ ｐｏｗｄｅｒ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｐａｔｔｅｒｎ ｏｆ ＫＴｍ０. １ ￣

Ｙｂ０. ９(ＷＯ４ ) ２ ｃｒｙｓｔａｌ ｉｓ ｓｈｏｗｎ ｉｎ Ｆｉｇ. ３ꎬ ａｎｄ ｔｈｅ
ｐｅａｋｓ ｏｆ ｔｈｉｓ ｃｒｙｓｔａｌ ｗｅｒｅ ａｓｓｉｇｎｅｄ ａｃｃｏｒｄｉｎｇｌｙ. Ｔｈｅ
ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｓｐｅｃｔｒｕｍ ｓｈｏｗｓ ｔｈａｔ ｔｈｅ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｐｅａｋｓ
ａｎｄ ｒｅｌａｔｉｖｅ ｉｎｔｅｎｓｉｔｙ ｏｆ ｔｈｅ ｃｒｙｓｔａｌ ａｒｅ ｖｅｒｙ ｓｉｍｉｌａｒ ｔｏ
ｔｈｏｓｅ ｏｆ β￣ＫＹＷꎬ ｃｏｍｐａｒｅｄ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ＪＣＰＤＳ ｃａｒｄ
Ｎｏ. ７３￣００５７. Ｈｅｎｃｅ ｔｈｅ ｃｒｙｓｔａｌ ｈａｓ ａ ｍｏｎｏｃｌｉｎｉｃ
ｐｈａｓｅ ｗｉｔｈ ａ ｓｐａｃｅ ｇｒｏｕｐ Ｃ２ / ｃ. Ｉｔ ｉｓ ｄｅｍｏｎｓｔｒａｔｅｄ
ｔｈａｔ ｔｈｅ ａｓ￣ｇｒｏｗｎ ｃｒｙｓｔａｌ ｂｅｌｏｎｇｓ ｔｏ β￣ＫＴｍ０. １Ｙｂ０. ９ ￣
(ＷＯ４) ２ .
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Ｆｉｇ. ３ 　 Ｘ￣ｒａｙ ｐｏｗｅｒ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｐａｔｔｅｒｎｓ ｏｆ ＫＴｍ０. １ Ｙｂ０. ９ ￣
(ＷＯ４) ２ ｃｒｙｓｔａｌ

Ａｃｃｏｒｄｉｎｇ ｔｏ Ｅｑｕａｔｉｏｎ (３)ꎬ ｔｈｅ ｃｅｌｌ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ
ｏｆ ｔｈｅ ｃｒｙｓｔａｌ ｃａｎ ｂｅ ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ａｓ ａ ＝ １. ０６４ ｎｍꎬ
ｂ ＝ １. ０３２ ｎｍꎬ ｃ ＝ ０. ７５２ ｎｍꎬ β ＝ １３０. ６５°ꎬ Ｚ ＝ ４.

ｄ ＝ ＡＢＣｓｉｎβ
Ａ２Ｂ２ ＋ Ｂ２Ｃ２ ＋ Ａ２Ｃ２ ｓｉｎ２β － ２ＡＢ２Ｃｃｏｓβ

ꎬ

(３)
ｗｈｅｒｅ Ａꎬ Ｂꎬ Ｃ ｒｅｐｒｅｓｅｎｔ ｔｈｅ ｉｎｔｅｒｃｅｐｔ ｏｆ ｔｈｅ ｃｒｙｓｔａｌ
ｐｌａｎｅ ｗｈｏｓｅ ｄｉｓｔａｎｃｅ ｉｓ ｔｈｅ ｍｉｎｉｍｕｍ ｏｎ ａꎬ ｂꎬ ｃ ａｘ￣
ｅｓꎬ ａｎｄ ｔｈｅ ｄｉｓｔａｎｃｅ ｉｓ ｆｒｏｍ ｔｈｅ ( ｈｋｌ) ｆａｍｉｌｙ ｏｆ
ｃｒｙｓｔａｌ ｐｌａｎｅｓ ｔｏ ｔｈｅ ｏｒｉｇｉｎａｌ ｐｏｉｎｔꎬ ｗｈｅｒｅ Ａ ＝ ａ / ｈꎬ

Ｂ ＝ ｂ / ｋꎬ Ｃ ＝ ｃ / ｌ. Ｔｈｅ ｃｒｙｓｔａｌ ｇｒａｉｎ ｓｉｚｅ ａｎｄ ｃｒｙｓｔａｌ￣
ｌｉｎｉｔｙ ｏｆ ｔｈｅ ｃｒｙｓｔａｌ ａｒｅ ａｌｓｏ ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ｕｓｉｎｇ Ｘ￣ｒａｙ
ｐｏｗｅｒ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ａｎａｌｙｓｉｓ ｓｏｆｔｗａｒｅ ａｓ ３５. ３ － １１６. ２
ｎｍ ａｎｄ ９２. ３６％ ꎬ ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ.
３. ３　 Ｖｉｂｒａｔｉｏｎａｌ Ｓｐｅｃｔｒａ Ａｎａｌｙｓｉｓ

Ｉｔ ｃａｎ ｂｅ ｓｅｅｎ ｆｒｏｍ Ｆｉｇ. ４ ｔｈａｔ ｔｈｅ ｉｎｆｒａｒｅｄ ａｂ￣
ｓｏｒｐｔｉｏｎ ｐｅａｋ ｏｆ ｔｈｅ ｃｒｙｓｔａｌ ａｔ ４７４ ｃｍ － １ ｉｎｄｉｃａｔｅｓ ｔｈｅ
ｗａｇｇｉｎｇ ｖｉｂｒａｔｉｏｎ ｏｆ ＷＯ４ ｇｒｏｕｐꎬ ａｎｄ ｔｈｅ ｉｎｆｒａｒｅｄ
ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎ ｐｅａｋｓ ａｔ ６３６ꎬ ７７１ꎬ ８４０ꎬ ８８９ꎬ ９２６ ｃｍ － １

ｃａｎ ｂｅ ａｔｔｒｉｂｕｔｅｄ ｔｏ ｔｈｅ ｓｔｒｅｔｃｈｉｎｇ ｖｉｂｒａｔｉｏｎ ｏｆ ＷＯ４

ｇｒｏｕｐ. Ｗｈｅｎ ｔｈｅ ｓａｍｐｌｅ ｗａｓ ｐｌａｃｅｄ ｉｎ ｔｈｅ ａｉｒꎬ
ｓｏｍｅ ｗａｔｅｒ ｃａｍｅ ｉｎｔｏ ｔｈｅ ｓａｍｐｌｅꎬ ｓｏ ｔｈｅ ｉｎｆｒａｒｅｄ
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Ｆｉｇ. ４　 Ｉｎｆｒａｒｅｄ ｓｐｅｃｔｒｕｍ ｏｆ ＫＴｍ０. １Ｙｂ０. ９(ＷＯ４) ２ ｃｒｙｓｔａｌ
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Ｆｉｇ. ５　 Ｒａｍａｎ ｓｐｅｃｔｒａ ｏｆ ＫＴｍ０. １Ｙｂ０. ９(ＷＯ４) ２ ｃｒｙｓｔａｌ



　 第 ４ 期 ＢＩ Ｌｉｎꎬ ｅｔ ａｌ. : Ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ Ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ａｎｄ Ｖｉｂｒａｔｉｏｎ Ｓｐｅｃｔｒａ ｏｆ ＫＴｍ０. １Ｙｂ０. ９(ＷＯ４) ２ Ｌａｓｅｒ Ｃｒｙｓｔａｌ ４７９　　

ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎ ｐｅａｋｓ ａｔ １ ６４２ ｃｍ － １ (１ ４６９ ｃｍ － １) ａｎｄ
３ ４６１ ｃｍ － １ ａｒｅ ｄｕｅ ｔｏ ｔｈｅ ｂｅｎｄｉｎｇ ｖｉｂｒａｔｉｏｎ ａｎｄ
ａｓｙｍｍｅｔｒｉｃ ｓｔｒｅｔｃｈｉｎｇ ｏｆ ｔｈｅ Ｏ—Ｈ ｂｏｎｄ. Ｔｈｅ Ｒａｍａｎ
ｓｐｅｃｔｒｕｍ ｏｆ ｔｈｅ ｃｒｙｓｔａｌ ｃａｎ ｂｅ ｓｅｅｎ ｉｎ Ｆｉｇ. ５ . Ｔｈｅ
ｓｔｒｏｎｇｅｒ Ｒａｍａｎ ｐｅａｋｓ ａｔ ８４ꎬ １０９ꎬ １９９ꎬ ３４６ꎬ ４１３ꎬ
６８１ꎬ ７６１ꎬ ８０２ꎬ ８９９ ｃｍ － １ ａｎｄ ｔｈｅ ｗｅａｋｅｒ ｒｅｄ ｌｉｇｈｔ
ａｔ ６５０ ｎｍ ｗｅｒｅ ｏｂｓｅｒｖｅｄꎬ ｗｈｉｃｈ ｉｎｄｉｃａｔｅｓ ｔｈｅ ｃｒｙｓｔａｌ
Ｔａｂ. １　 Ａｓｓｉｇｎｍｅｎｔ ｏｆ ＩＲ ａｎｄ Ｒａｍａｎ ｓｐｅｃｔｒａ ｉｎ ＫＴｍ０. １ ￣

Ｙｂ０. ９(ＷＯ４) ２ ｃｒｙｓｔａｌ

Ａｓｓｉｇｎｍｅｎｔ
ＫＴｍ０. １Ｙｂ０. ９(ＷＯ４) ２

ＲＳ / ｃｍ － １ ＩＲ / ｃｍ － １

Ｔ(ＷＯ６) ８４

１０９

Ｌ(Ｋ ＋ / Ｙｂ３ ＋ ) １４８

１６２

Ｌ(ＷＯ６) １９９

δ(ＷＯＷ) ｂｅｎｄｉｎｇ ２３０

δ(ＷＯＯＷ) ｏｕｔ￣ｏｆ￣ｐｌａｎｅ ｂｅｎｄｉｎｇ ２８５

δｓ(ＷＯ６) ３１３

３４６

３７２

δａｓ(ＷＯ６) ４０３

δ(ＷＯＯＷ) ｉｎ￣ｐｌａｎｅ ｂｅｎｄｉｎｇ ４１３

ω(ＷＯＯＷ) ｏｕｔ￣ｏｆ￣ｐｌａｎｅ ｗａｇｇｉｎｇ ５０３ ４７４

ｖｓ(ＷＯＷ) ｓｔｒｅｔｃｈｉｎｇ ６８１ ６３６

ｖ(ＷＯＯＷ) ｓｔｒｅｔｃｈｉｎｇ ７６１ ７７１

ｖａｓ(ＷＯ６) ＋ ｖａｓ(ＷＯＷ) ８０２ ８４０

ｖｓ(ＷＯ６) ＋ ｖ(ＷＯＯＷ) ８９９ ８８９

ｖｓ(ＷＯ６) ９３２ ９２６

δａｓ(ＯＨ) １ ４６９

１ ６４２

ｖａｓ(ＯＨ) ３ ４６１

ｈａｓ ｍｕｌｔｉｐｌｅ ｂｏｎｄｓ ｗｉｔｈ ｈｉｇｈ￣ｃｏｖａｌｅｎｃｙ. Ｔａｂ. １ ｌｉｓｔｓ
ｔｈｅ ｖｉｂｒａｔｉｏｎ ｆｒｅｑｕｅｎｃｉｅｓ ａｓｓｉｇｎｍｅｎｔ ｏｆ ｔｈｅ ｃｒｙｓｔａｌ ａｓ
ｆｏｒ ＩＲ ａｎｄ Ｒａｍａｎ ｓｐｅｃｔｒａ. Ｔｈｅ ｒｅｓｕｌｔｓ ｄｅｍｏｎｓｔｒａｔｅ
ｔｈｅ ｅｘｉｓｔｅｎｃｅ ｏｆ ｔｈｅ ｄｏｕｂｌｅ ｏｘｙｇｅｎ ｂｒｉｄｇｅ(ＷＯＯＷ)
ａｎｄ ｔｈｅ ｓｉｎｇｌｅ ｏｘｙｇｅｎ ｂｒｉｄｇｅ(ＷＯＷ) ｉｎ ｔｈｅ ｃｒｙｓｔａｌ.

４　 Ｃｏｎｃｌｕｓｉｏｎ
ＫＴｍ０. １Ｙｂ０. ９(ＷＯ４) ２ ｌａｓｅｒ ｃｒｙｓｔａｌ ｗａｓ ｇｒｏｗｎ ｂｙ

ｔｈｅ Ｋｙｒｏｐｏｕｌｏｓ ｍｅｔｈｏｄ. Ｔｈｅ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｆ ｔｈｅ ｃｒｙｓｔａｌ
ｗａｓ ｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｅｄ ｔｈｒｏｕｇｈ ｔｈｅ Ｘ￣ｒａｙ ｓｉｎｇｌｅ ｃｒｙｓｔａｌ ｄｉｆ￣
ｆｒａｃｔｉｏｎ. Ｔｈｅ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｍｏｄｅｌ ｏｆ ｔｈｅ ｃｒｙｓｔａｌ ｗａｓ ｏｂ￣
ｔａｉｎｅｄ ｕｓｉｎｇ ｔｈｅ Ｄｉａｍｏｎｄ ｃｒｙｓｔａｌ ｇｒａｐｈｉｃｓ ｓｏｆｔｗａｒｅ.
Ｔｈｅ ｃｒｙｓｔａｌ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｉｓ ｃｏｍｐｏｓｅｄ ｏｆ ＷＯ６ꎬ ＴｍＯ８ /
ＹｂＯ８ ａｎｄ ＫＯ１２ ｇｒｏｕｐｓ. Ｔｈｅ Ｗ２Ｏ１０ ｄｉｍｅｒｓꎬ ｗｈｉｃｈ
ａｒｅ ｃｏｎｎｅｃｔｅｄ ｂｙ ｔｈｅ ｓｉｎｇｌｅ ｏｘｙｇｅｎ ｂｒｉｄｇｅ (ＷＯＷ)ꎬ
ｈａｖｅ ａ ｆｏｒｍａｔｉｏｎ ｏｆ ｔｈｅ (Ｗ２Ｏ８) ｎ ｍｕｌｔｉｐｌｅ ｂａｎｄｓ ｉｎ
ｔｈｅ ｄｉｒｅｃｔｉｏｎ ｏｆ ｐａｒａｌｌｅｌ ｔｏ ｔｈｅ ｃ ａｘｉｓ. ＴｍＯ８ / ＹｂＯ８

ａｎｄ ＫＯ１２ ａｒｅ ｃｏｎｎｅｃｔｅｄ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ｓａｍｅ ｖｅｒｔｅｘꎬ ｗｈｉｃｈ
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