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Abstract: In this article, we have employed GSAS software to do Reitveld profile refinement 
on XRD patterns from H-Tc superconductor powder YBa2-xKxCu3O7-y (0<x,y<1) samples. 
Increasing the Potassium doping content of the sample, x, causes some changes in the XRD 
patterns such as creating new peaks and also deteriorating of goodness of the refinement, χ2. 
On the other hand, substituting of K instead of Ba led to oxygen depletion and also lowering 
the Ba (K) plane position along the Z direction (||c). The structural phase ratio of tetragonal to 
orthorhombic increased and it means that the superconductivity exist even in samples with 
dominant tetragonal phase. 
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به روش ريتولد پالايش و GSAS با استفاده از نرم افزار ) KxCu3O7-y) ۱< x,y  <۰ نمونة XRDدر اين مقاله الگوهاي پراش  ::::دهدهدهدهييييچکچکچکچک

 جديد است يهان جمله رشد قلهآورد كه از آ ، در نمونه در الگوي پراش تغييراتي به وجود ميxافزايش مقدار پتاسيم، . برازش شدند
. گذارداثر مي) دهدها را نشان ميمعياري كه ميزان عدم برازش مدل با داده( ٢χ  نمونه و مقداريکه وجود آنها روي ساختار بلور

 محور ي در راستاBa(K) اکسيژن در نمونه شده و نيز مكان نسبي صفحات يجايگزيني پتاسيم به جاي باريم باعث تغييرات در محتوا
Z گيرد و وارد کردن  به راستگوشه به كندي صورت ميي افرايش يافته و لذا گذار فاز چارگوشيدرصد فازي چارگوش. يابديها كاهش م

 ي چارگوشي که فاز غالب ساختارييها آن است که حتي در نمونهي  موثراست و اين به معنا۲χ درکاهش و بهبود مقداريفاز چارگوش
 .شودي ديده ميياست نيز ابررسانا

 .پالايش ريتولد , يانتقال فاز ساختار , يابررساناي ::::ييييکليدکليدکليدکليد    ييييهاهاهاهاواژهواژهواژهواژه

  
         مقدمه مقدمه مقدمه مقدمه----۱۱۱۱

) K ۹۲ ( گذار در حدود با دماي) YBCO(ابررساناي دماي بالا 
هايي از هاي اكسيژن و مس است كه با لايهشامل آرايشي از اتم

ي هاي مس و اكسيژن طوراتم .اند جدا شدهY و Baهاي اتم
اندكه دو آرايش متفاوت، يكي يك بعدي به كنار هم قرار گرفته

- كه به عنوان مخازن بار عمل ميCu-Oهايصورت زنجيره

 را به Cu-O2 كنند، و ديگري دو بعدي به صورت صفحات

هاي بار با افزايش آلايش اکسيژن در حامل .گذارندنمايش مي
آلايش کاتيون  يابد، و در يش ميافزاCu-O2  يصفحات ابررسانا

 جايگزين عنصردو يا سه يمعمولا يک عنصرتک يا دو ظرفيت
  .شودي ميظرفيت

 نشان داد كه Yجايگزيني عناصر نادر زميني ديگر به جاي 

اين جايگذاري تاثير چنداني در دماي گذار ندارد و جايگزيني 
و Yهاي متفاوت مانند  در مكانrP وGdعناصر مختلف مانند 

aBدر تركيب  y -۷O۳uC۲aYBجايگزيني   انجام شده است، و

Caو  rS  به جايa B نشان داد که جانشاني كامل امكان پذير
هاي متفاوت كه در اين تركيب به دليل جايگاه]. ۲و ۱[نيست 

 و Ga ،oC وجود دارد جايگزيني عناصري مانند Cuبراي اتم 
  شعاعينزديک  روي ابررسانايي دارد وي متفاوتيمانند آنها اثرها

آن را به عنوان ) Å ۱,۳۵( به باريم) Å ۱,۳۳( پتاسيم ييون
 معرفي ۷O۳uC۲aYB باريم در يبهترين عنصر جايگزين به جا

 نيز انجام شده است  يهاي ديگراين جانشيني با گروه .كندمي
 H O Kدر همين حال در صورتيكه چشمة پتاسيم ].  ۴و۳[

  پتاسيميابد و اگر چشمة  افزايش ميK ۱۲۴ تا CT باشد

 ۳ O C ۲Kباشد دما به K ۱۳۵گرچه ]۶و۵[يابد  افزايش مي 
 .ستي نياين نتايج در توافق عموم

 كه مربوط به جانشيني  XRDهاي پراشدر اين كار نمايه
 به روش ،)٢K O C ٣چشمة (  بوده استYBCOپتاسيم در 

  .ريتولد بررسي شد
  

   ١٠٨  تا۱۰۳ ، از صفحة٨٨ بهار، ١، شمارة هفدهمسال 
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 ١٠٥  . . . با(YBa2-xKxCu3O6+Y) آلايش پتاسيم در نمونة ابررسانا  و نقش بررسي ميزان

             روش كار روش كار روش كار روش كار----۲۲۲۲
 YBa2 –x Kx Cu3 پودري هنمونروي  XRD در اين كار شدت

O6+y پتاسيم مختلفمقادير به ازاي  تهيه شده ,x , بر حسب

  .گيري شدنداندازه در دماي اتاقزاويه 

 الگويهر برروش ريتولد به   حاصل از پالايشيهارادنمو  

  مختلفي تشكيل شده است كه عبارتند ازيهابخشپراش از 

ت به صور  پراش کهيها حاصل از دادهخام نمودار: )۱شکل (

 از  که نمودار حاصل از مدليناپيوسته است و "+" يهاعلامت

 به صورت خط شود ساخته مييساختارشناسهاي روي داده

در زير اين . شونديكه ايندو بر هم برازش داده م پيوسته بوده

- ديده مي "
" منقطع به صورتيها نشانهي سردو دو نمودار

 راستگوشهوط به فاز مرب قلة بالايي نشانگر مكان ةشود كه نشان

 پايين بخشدر  . استيچارگوش پايين مربوط به فاز ةو نشان

شود كه نمودار تفاضل  پراش يك خط زمينه ديده ميالگوي

 تفاوت ميان داده و ةشود كه نشان دهندبرروي آن رسم مي

 مدل بالاتر از داده باشد اين  مقدار شدت درهرگاه. استمدل 

 و هرگاه مدل پايينتر ،گيرده قرار ميخط زمين نمودار پايينتر از

 .از داده باشد نمودار تفاضل بالاتر از خط زمينه است 
ميزان . دهد را نشان ميX≈ ٠الگوي پراش نمونة ) ۱(شكل   

 مستقيم يهاگيري پتاسيم در نمونه گرچه در اندازهيفراوان

 ي ماندن مقدار قابل توجهي به دليل باقيبسيار ناچيز است، ول

-  اوليه مانند كربنات پتاسيم و يا تشکيل ترکيبيهارکيباز ت

  در ) Y2BaCuO3 يفاز نارسانا مانند ( ناخواسته ي اضافيها

  

شويم که در الگوي پراش بالا يمتوجه م, هامرحلة تهيه نمونه

 ندارد، و در يها در داده با مدل همخوان از قلهيميان بعض

وجود دارد و براي "  
"  از آنها نشانة يحاليکه در زير بعض

هاي ناخالصي مربوط به ها، قلهاين قله. وجود ندارد  ديگريبعض

 )Yقلة (هاي ديگرو ناخالصي) قلة پتاسيم(كربنات پتاسيم 

نمونه است كه با افزايش آلايش رشد  مربوط به فاز نارسانا در

 المقدور بايد يبه منظور پالايش ريتولد مناسب حت]. ۷[كنندمي

هاي  برخي از قلهي پراش حذف شوند، ولي از الگوهاهااين قله

اند كه حذف آنها هاي اصلي تركيب شدهناخالصي چنان با قله

 از اين امر يامكانپذير نيست و وجود نشانه در زير آنها ناش

 قله در داده اثر گذاشته و حتي ياست، لذا وجودشان روي بلندا

 يها همخوان با دادهها مراتب تکرار بالاتر پالايش نيز مدليبرا

گر پراش نيز ي دياين موضوع در مورد الگوها. كندپيدا نمي

هاي ناخالصي افزايش صادق است و با افزايش مقدار پتاسيم قله

 ۲در شكل )  پيکيدر بالا( با نشانگر ييابند كه تعدادمي

 يهانکتة مهم اين است که خارج کردن قله. مشخص شده است

 به عنوان يخالصي و وارد کردن فاز چارگوش مربوط به ناياضاف

هاي انجام شده، باعث کاهش  در همة پالايشييک فاز فرض

- ي بيشتر نمودار تفاضل با زمينه ميز همخواني  و نχ ۲مقدار 

 يها باعث تثبيت هر چه بيشتر فاز چارگوششود، زيرا ناخالصي

  ]. ۸[شود  در نسبت به فاز راستگوشه مييدر انتقال فاز ساختار

- ي نمايش داده مχ2 برازش که با پارمتر ينتايج بيانگر خوب

  .اند آورده شده۱شود در جدول 

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  
- قله) براي توضيح بيشتر  به متن مراجعه شود(اند هاي ناخالصي حذف شدهقله ). X ≈ ٠(  الگوي پراش براي نمونه بدون جانشيني پتاسيم ۱۱۱۱شکلشکلشکلشکل

  .اندي شدههاي اصلي نمونه نمايه گذار
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حتي پس از حذف ) تعدادي از آنها با علامت در بالاي الگوي پراش مشخص شده است(هاي ناخالصي وجود قله. X ≈۸/٠ الگوي پراش نمونة     ٢٢٢٢شکلشکلشکلشکل

که تفکيک و حذف آنها  يخته شدههاي نمونه اصلي آمها چنان با قلهاين قله. شودتعدادي از آنها باعث عدم توافق مناسب ميان داده و مدل مي

  .امکانپذير نبوده است

  

  .هاي مختلفx بازائ  y+Ba2 –x  k xCu3O6Yهاي گيري شده براي نمونه مقادير اندازه    ۱۱۱۱جدول جدول جدول جدول 

X ٠  ۱/٠ ۱٥/٠ ۲/٠ ۳/٥/٠ ٠ ۸/٠ 

۲χ٥۷/٢۳ ٥۸/۲۱ ٠۹/۳٠ ۱۶۳/۹ ۴۳۳/۶ ۶۹/۱۸ ۶۱/۲٥ هاي ناخالصي با وجود پيك 

۲χ۶٠۷/٥ ۸٠۲/۳ ۶٥٥/٥ ۸۳۳/۴ ۶۲۱/۴ ٥٥٠/۴ ٠۳۸/۴  لصيهاي ناخا بدون پيك 

۲χ۹٥۶/۶ ۹٥۱/۳ ۶۲۶/٥ ۸۴۴/۴ ۶/۴ ٠۳۱/۴ ٠۳/۴  فاز ارتورمبيک+  با فاز تتراگونال 

۲χ۸۴۹/٥ ۹۸۸/۳ ۸۷۶/٥ ٠۹۲/٥ ٠۹۲/٥ ۴/۱٠ ۱۳۳/۴ )ارتورمبيک( براي حالت تك فاز 

  

         برداشت برداشت برداشت برداشت----۳۳۳۳

ت پتاسيم شود كه متعلق به كربناهايي در نمونه مشاهده ميقله

اند و با افزايش مقدار وابسته) Υقلة (و فاز عايق ) Κقلة (

ها حضور اين قله. ناخالصي تعداد آنها رو به افزايش خواهد بود

 مشهود است، يعني اين نمونه كاملا X ≈ ٠نمونه   دريحت

گذارد، ست و همين روي نتايج به دست آمده اثر مييخالص ن

دهد و ي نشان نميي ابر رسانا ديگر≈ X ۸/٠ به طوريکه نمونة

 از پالايش ينتايج ناش,  پراشي آن در الگويهايتاثير ناخالص

به همين دليل نتايج . سازديمربوطه را غير قابل استناد م

   .شودي در اينجا گزارش نم≈ X ۸/٠ پالايش مربوط به 

 يکه دما (X ≈ ٥/٠ تا ميزان Kبا افزايش مقدار آلايش   

نسبت درصد فازي )  [7]ا گزارش شده است آنهي براcTگذار 

 ييک روند افرايش) Orth / teT( به راستگوشه يچارگوش

دليل آن اينست كه با زياد شدن . دهديمتوسط را نشان م

 در يهمانند ناخالص YBCOمقدار پتاسيم که در ساختار 

 در ينشيند، باعث افزايش يک ميدان کرنشيجايگاه باريم م

هاي  اتمييابنوبه خود روند نظمه  هم بشود که آنينمونه م



 ١٠٧  . . . با(YBa2-xKxCu3O6+Y) آلايش پتاسيم در نمونة ابررسانا  و نقش بررسي ميزان

 گيبرحسب آلائيده) Tet/Orth(نمودار درصد فازي         ۳۳۳۳شكل شكل شكل شكل 

 . متوسط استافرايشيخط پيوسته بيانگر روند , پتاسيم

  گي بر حسب آلائيدهc/3,b, a هاي شبكهتغييرات ثابت  ۴۴۴۴شكلشكلشكلشكل

 .پتاسيم  

نتيجه گذار به فاز راستگوشه  در سازد، وياكسيژن را مختل م

 کاهش ميزان اکسيژن ي حتيدر موارد] (۸[گيرد صورت نمي

  مورد گر درياز طرف د). ]۱[در نمونه گزارش شده است 

٢/٠ ≈ X ييعن) ۳شكل(  دوباره اين نسبت كاهش يافته است 

 cTها  افزايش يافته که منجر به افزايش رد اکسيژننظم بلند ب

  .آمده است] ۷[شود که در مرجعمي

) X ≈ ۸/٠ در نمونة جز(با افزايش مقدار پتاسيم 

  c /۳ پارامتر شبكة ي  كاهش يافته ولb  وaپارامترهاي شبكه 

همچنين مكان ). ۴شكل( تغييرات ناچيز است يدر مجموع دارا

ها كاهش يافته Z محور ياستا در رK (Ba( نسبي صفحات

   به صفحات ۲O-Cuدهد كه صفحات است و اين نشان مي

  

  ).۵شكل(شوند  نزديك ميO-Cuهاي شامل زنجيره

غلظت اكسيژن با , هاي قبلي به روش تيتراسيوندر بررسي

 كه اين با نتايج ]۷[يابد افزايش مقدار ناخالصي كاهش مي

متفاوت , ها همان نمونهيهاي پالايش ريتولد براحاصل از داده

گيري غلظت  اندازهي را برايها روند مشخصاست، و پالايش

دهند که البته به دليل حساسيت نسبتاً کم ياکسيژن نشان نم

XRDتوان گفت نتايج روش ي به عنصر سبک اکسيژن م

  . تتيتراسيون قابل اعتمادتر است

 به يتوان گفت كه دليل گذار آهسته چارگوشدر نهايت مي

به عنوان ( ابررسانايي، وجود پتاسيم يراستگوشه و كاهش دما

  .است)  جايگزين باريميناخالص

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  
        

  .هاي متفاوت پتاسيمهاي سنگين با آلايشمکان نسبي اتم        ۵۵۵۵شکل شکل شکل شکل 
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گروه فيزيك دانشگاه (با تشكر از آقاي دكتر فربد و همكاران 

 مربوط به جانشيني  XRDه  نمايه هاي پراشك) شهيد چمران

  .گيري كردند را اندازه، )O C ۲K ۳چشمة  (YBCOپتاسيم در 
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