
 

铁镁共掺钽酸锂晶体的第一性原理研究*
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(西南大学物理科学与技术学院，重庆　400715)

(2019 年 4 月 19日收到; 2019 年 7 月 1日收到修改稿)

利用第一性原理对 LiTaO3 晶体以及不同Mg浓度的 Fe:Mg:LiTaO3 晶体的电子结构和吸收光谱进行了

研究. 结果显示: 掺铁钽酸锂晶体的杂质能级主要由 Fe的 3d态轨道贡献, 禁带宽度为 3.05 eV. 掺入镁后, 在

禁带中没有新的能级产生, 掺Mg浓度小于或超过阈值 (略小于 6 mol%)时, 禁带宽度分别为 2.72 eV和 2.45 eV.

Fe:LiTaO3 晶体分别在 417 nm和 745 nm处呈现两个吸收峰 , 这两峰归结于 Fe 3d分裂轨道电子的跃迁 ;

Mg:Fe:LiTaO3 晶体吸收峰强度较单掺 Fe的 LiTaO3 晶体下降, 并略有偏移, 当掺镁浓度超过阈值时, 短波段

峰移至 457 nm吸收峰, 而长波段 745 nm处的吸收峰消失. 研究表明: Fe离子的分裂轨道 T2g, Eg 跃迁所对应

的吸收峰与铁离子的占位有关 , Mg离子浓度达到阈值 , 使 Fe离子占 Ta位 , Eg 对应的吸收峰消失 . 在利用

457 nm波段为功能性吸收时, 采用较高掺Mg不会对吸收产生不利影响; 在利用 745 nm波段时, Fe占 Li位

比 Fe占 Ta位在存储应用中更具优势, 不宜采用高掺镁.
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1   引　言

钽酸锂晶体 (LiTaO3, LT)易于生长, 并且拥

有优异的热电、压电、电光和非线性光学性质 [1,2],

该晶体在光电领域有广泛的应用, 如集成光学设

备 [3]、各类探测器 [4]、表面声波滤波器 [5] 和准相位

匹配波长转换器 [6] 等. 与铌酸锂 (LiNbO3, LN)晶

体相比, LT由于光折变损伤小且极化周期较短,

在非线性光学应用中是更好的候选者 [7]. 在体全息

存储方面, 因为 LT与 LN具有相似的存储优势:

海量存储、长期稳定、反复擦写, 该晶体已成为最

受欢迎的全息存储光折变材料之一.

为了提高光折变性能, 通常在晶体中掺杂一些

过渡金属离子如铁、铜、锰、铈、钛、铽. 其中, 掺铁

钽酸锂 (Fe:LT)晶体具有高衍射效率, 是经典的光

折变材料. 它比 Fe:LN晶体 (1年)具有更长的暗

存储时间 (10年)[8]. 然而, Fe:LT的低损伤阈值和

低响应速度不利于全息存储应用. 通常可以通过

在 Fe:LT晶体中共掺抗光损伤杂质, 如Mg, Zn等

元素, 降低光损伤, 提高响应速度 [9,10].

国内外对 LT及掺杂 LT晶体研究做了很多扎

实的实验工作 [11−16], 但对于掺杂 LT晶体的电子

跃迁机制及共掺抗光折变离子的作用机理的研究

鲜有报道. 采用理论计算可以使我们建立材料结构

和性质的关系, 更好地选择、利用媒介材料. 这对

于该类材料的研究和设计具有重要意义.

基于以上原因, 本文采用基于密度泛函理论的

第一性原理, 研究掺 Fe及 Fe, Mg共掺的钽酸锂

晶体中的电子分布、能带结构以及光吸收特点; 分

析掺杂钽酸锂晶体电子结构和光吸收性质的影响

机理, 期望为钽酸锂晶体的光电应用提供数据和理

论基础.
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2   晶体模型的建立和计算方法

常温下 LT晶体属于三方晶系, 空间所属点群

为 R3C (No.161). 晶格常数为: a = b = 0.5154 nm,

c  =  1.3863  nm, a  =  b  =  90°,  g  =  120°, V  =

451.01 × 10–3 nm3[17]. 以此为依据建立 LT晶体

2 × 1 × 1超胞, 模型包含 60个原子, 其中 12个

Li原子, 12个 Ta原子和 36个 O原子. 晶体内各

原子坐标见表 1, 超胞结构模型如图 1所示.

Ta4+Li V−
Li

类似于非化学计量比 LN晶体, LT晶体也缺

锂 ([Li]/[Ta] < 1),  存在两种本征缺陷 : 反位钽

(  )和锂空位 (  )[10]. 同成分 LT的本征缺陷

少于同成分 LN[10]. 在同成分 LN晶体, Mg离子掺

杂浓度阈值浓度约为 6 mol%,  略高于同成分

LT中 Mg离子掺杂浓度阈值 [10]. 在 Fe:Mg:LT晶

体中, 当 Mg离子掺杂超过其阈值时, Mg2+占据

Li+位, Fe3+只占据 Ta5+位 [10]. 本文在几何优化基

础上构建了近化学计量比掺杂钽酸锂模型. 在实际

应用中掺杂铁离子的含量通常为 0.10 mol%左右,

Fe3+的浓度至少比 Fe2+高一个数量级, 在此含量下

铁离子通常占锂位 [13]; 在掺镁浓度接近阈值浓度

时, 由于 Mg2+的电负性比 Fe3+更接近 Li+的电负

性, Mg将优先占锂位, Fe占钽位. 因此建立以下

Fe2+Li −2V
−
Li

Fe2+Li −Mg+Li−3V
−
Li

2Mg+Li−Fe
2−
Ta

模型 : 掺铁钽酸锂 Fe:LT, 其电荷补偿形式为

  (这里的价态为该位置相对价态); 铁镁

共掺钽酸锂且镁含量小于阈值, 记为 Fe:Mg:LT,

电荷补偿形式为   ; 铁镁共掺钽酸

锂且镁含量略大于阈值, 记为 Fe:Mg(E):LT, 电荷

补偿形式为  .

本文采用基于第一性原理的平面波超软赝势

方法进行计算, 由 CASTEP软件完成 [18,19]. 交换-

关联势的计算选取广义梯度近似 (generalized

gradient approximation, GGA)中的 PW91泛函,

这是由于在非局域及非均匀效应情况下, 对许多化

学、物理性质的计算, GGA能够在较小能量的截

断值下进行 , 比局域密度近似 (local  density

approximation, LDA)方法给出更精确的结果 [20].

能量计算在倒易空间中进行 [21]. 设置平面波截止

能 Ecut = 340 eV, 采用 6 × 6 × 2的 Monkorst-

Park特殊 K 点对全布里渊区求和, 这些设置可以得

到较高的能量自洽收敛准确度 (2 × 10–6 eV/atom).

几何优化中, 各参量的选取基于软件提供的阈值范

围, 由粗算到精算, 直到计算结果很好地收敛. 优

化中作用在每个原子上的力不大于 0.5 eV / nm,

内应力不大于 0.1 GPa, 原子最大位移为 1 × 10–4 nm. 

3   计算结果与分析
 

3.1    结构优化

对模型几何优化所得到各体系总能量变化如

图 2所示, 横坐标表示迭代次数, 纵坐标为相应的

体系能量. 从图 2可以看出, 各体系的总能量随迭

代增加而不断减小, 最终趋于稳定, 表明所建立的

模型与晶体的真实结构相符合. 表 2为 LT晶体晶

 

表 1    LT晶体内各原子坐标
Table 1.    Coordinates of atoms within LT crystal.

Atom Oxidation state X/nm Y/nm Z/nm

Li 1 0 0 0.2821

Ta 5 0 0 0

O –2 0.0534 0.3396 0.0695

 

(a) (b)

Li

Ta

O

Fe Mg

图 1    晶体结构模型　(a) LT; (b) Fe:Mg:LT

Fig. 1. Structures of crystals: (a) LT; (b) Fe:Mg:LT. 
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格常数的几何优化值与实验值, 两者的相对误差仅

在 2%左右, 优化后体系的结构变化微小, 表明采

用的理论模型和计算方法是合理可靠的. 

3.2    LT 及掺杂 LT 的电子结构

图 3为各体系的能带结构图, 优化后的 LT能

带结构如图 3(a)所示 , 纯 LT晶体禁带宽度为

4.50 eV, 这个值略小于实验值 4.60 eV[7,8,22], 这是

由于采用 GGA得到的带隙值要比实验值偏低, 但

计算结果并不影响对晶体的能带结构和电子态密

度的分析. 与纯 LT晶体相比, 单掺 Fe和 Fe, Mg

共掺钽酸锂晶体的能带整体向低能方向移动, 且禁

带宽度都变窄. 图中 Fe:LT晶体在带隙中出现一

条较窄杂质能级, 禁带宽度为 3.05 eV. 掺入 Mg

后, 在禁带中没有新的能级产生, 掺 Mg浓度小于

或略大于阈值浓度时, 禁带宽度分别为 2.72 eV和

2.45 eV. 掺杂后由于晶体的对称性下降, 能级分裂

程度明显增大.

图 4为各体系的态密度图以及 Fe:Mg:LT的

分态密度图, 图中显示价带主要由 O 2p轨道组成,

导带主要由 Ta 5d轨道组成, O 2p和 Ta 5d轨道

在价带有很多的交叠 , 形成较强的共价键 .

Fe:LT晶体形成的杂质能级主要由 Fe的 3d轨道

组成, 并与 O的 2p轨道有一定的相互作用. 双掺

样品在–42 eV附近的态密度峰非常窄, 是由 Mg

的 2p轨道贡献, 局域性很强, 说明Mg原子在晶体

 

表 2    LT 晶格常数的几何优化值与实验值
Table 2.    Geometry optimization result and experi-

ment values of LT crystal.

Lattice parameter a/nm b/nm c/nm V/nm3

Experimental value 1.0308 0.5154 1.3863 637.83 × 10–3

Optimization result 1.0521 0.5260 1.4127 677.19 × 10–3
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图 2    各体系几何优化总能量

Fig. 2. Total  energy  of  geometry  optimization  for  every

system. 

 

5

4

3

2

1

0

-1

-2

-3
G F Q ZG ZGFQ ZGFQ ZGFQ

E
n
e
rg
y
/
e
V

4
.5

0
 e

V

3
.0

5
 e

V

2
.7

2
 e

V

2
.4

5
 e

V

(a)
(b) (c) (d)

图  3      能带结构图　 (a)  LT;  (b)  Fe:LT;  (c)  Fe:Mg:LT;

(d) Fe:Mg(E):LT

Fig. 3. Band structures of (a) LT; (b) Fe:LT; (c) Fe:Mg:LT;

(d) Fe:Mg(E):LT. 
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图 4    晶体态密度图　(a) LT及不同掺Mg浓度的 Fe:Mg:LT晶体态密度图; (b) Fe:Mg:LT晶体分态密度图

Fig. 4. Density of states of crystals: (a) Density of states of LT and Fe:Mg:LT crystals; (b) partial density of states of Fe:Mg:LT

crystals. 
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中以离子键为主, 几乎没有与其他原子形成共价

键. 当掺Mg 浓度达到阈值时, 晶体的态密度峰整

体向低能方向移动 2 eV, 即掺杂降低了各原子的

轨道能量. 这与能带结构中导带和价带的移动是一

致的.

禁带附近分态密度如图 5所示. 图中显示了在

晶体场的影响下, Fe的 3d轨道分裂为能量较高

的 Eg 轨道和能量较低的 T2g 轨道 [23]. 从图 5(a)可

以看出, Ta 5d轨道和 O 2p轨道完全交叠, 轨道

之间发生了明显的杂化, 形成较强的共价键, 导致

价带和导带同时向低能方向移动 , 能带间隙较

LT明显减小 (见图 3). 如图 5(b)所示, Mg以低浓

度掺入 Fe:LT时, Mg对禁带附近的态密度并没有

贡献, 却使得带隙较单掺 Fe时减小 (见图 3(c)).

这是由于 Mg2+的极化能力强于 Li+, Mg2+占锂位

后与其周围的氧原子形成共价键, 导致 O2–的极化

度升高, 其电子云变形增强, 使得带隙变窄. Mg的

浓度达到阈值时 ,  Mg占锂位 ,  Fe占钽位 , 虽然

Fe3+相比 Ta5+对 O2–的极化能力弱些, 使 O2-的电

子云变形减弱, 但该模型中锂位Mg离子的个数是

前一模型的一倍, 仍使得图 3(d)中带隙比图 3(c)

减小. 

3.3    光学性质

ε (ω) = ε1 (ω) + iε2 (ω)

N (ω) = n (ω) + ik (ω)

在线性响应范围内, 固体的宏观光学响应函数

通常由复介电常量  或复折射

率  来描述, 其中 

ε1 = n2 − k2, (1)
 

ε2 = 2nk, (2)

根据直接跃迁几率的定义和 Kramers-Kronig色散

关系可推出晶体介电函数虚部、实部和吸收系数 [24,25]: 

ε2 =
π
ε0

( e

mω

)2

·
∑
V,C

{∫
BZ

2dK
(2π)3

|a ·MC,V (K)|2

× δ [EC (K)− EV (K)− ℏω]
}
,

(3)
 

ε1 = 1 +
2e

ε0m2
·
∑
V,C

∫
BZ

2dK
(2π)3

|a ·MC,V (K)|2

[EC (K)− EV (K)]

× ℏ3

[EC (K)− EV (K)]
2 − ℏ2ω2

,

(4)
 

n (ω) =

(
1√
2

)[√
ε1(ω)

2
+ ε2(ω)

2
+ ε1 (ω)

]1/2
,

(5)

ω ℏ C V

BZ K

|a ·MCV (K)|2 E (K)

其中   为角频率,    为普朗克常量, 下标   与   分

别为导带与价带,    为第一布里渊区,    为倒格

矢,   为动量跃迁矩阵元,   是本

征能级.

介电函数和吸收系数的关系为 [25]
 

α (ω) =
ω

nc
ε2 (ω) , (6)

n c其中   是物质的折射率,    是光速, 计算可以得到
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图 5    晶体禁带附近分态密度　(a) Fe:LT; (b) Fe:Mg:LT;

(c) Fe:Mg(E):LT

Fig. 5. Partial  density  of  states  near  the  forbidden  band:

(a) Fe:LT; (b) Fe:Mg:LT (c) Fe:Mg(E):LT. 
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晶体的吸收光谱 (如图 6所示). 为了使计算与实验

值相符, 利用了 1.37 eV剪刀算符进行修正 [26].

从图 6可以看出, LT晶体在可见光区没有光

吸收, 这是因为 LT晶体的禁带宽度 (4.50 eV)较

宽, 可见光不足以提供电子从 O原子的 2p轨道到

Ta原子的 5d轨道跃迁的能量. 掺杂后, 由于禁带

内的杂质能级在可见光区产生了明显的吸收. 吸收

边的移动与之前的带隙变化以及实验结果一致 [8,13].

↔

Fe:LT晶体在 417 nm (2.97 eV)处和 745 nm

(1.66 eV)处出现两个吸收峰. 前者与实验给出的

Fe2+在 425 nm吸收峰基本相符 (见图 6插图 (a))[8,13],

对应着电子从 Fe2+的 T2g 轨道向导带的跃迁. 后者

为一近红外到红外的宽波段吸收, 与文献吸收谱在

同一波段 (见图 6插图 (b))[13], 峰值的不同波长位

置, 可能是由于 Fe掺杂浓度差别太大而引起的晶

体场的不同, 文献中掺杂浓度在几百 ppm wt.%,

而本研究的掺杂浓度小于阈值 (约 6 mol%)是以

占位来确定的, 不能认为是极微量掺杂, 当然不同

文献的实验值也会有一些差别 [13,27]. 该吸收被认为

与 Fe2+有关 [13,27], 根据图 5, 该吸收峰对应的是电

子从 Fe的 Eg 轨道向导带跃迁. 在掺镁时 417和

745 nm处的吸收峰强度都下降, 并偏移至 409 nm

(3.03 eV)和 751 nm (1.65 eV), 峰宽度和不对性

增加. 与 LN晶体中情况类似, 在 LT中存在这样

的相互转换关系: Fe2+  Fe3+, 其中 Fe2+为电子的

施主, 在吸收光能后电子可以跃迁到导带, 如前所

述; Fe3+为电子受主, 可以捕获电子而成为 Fe2+.

Fe2−Ta
Fe2−Ta Fe2−Ta

当 Mg2+离子浓度达到阈值浓度时 , 即样品

Fe:Mg(E):LT, 457 nm (2.71 eV) 吸收峰较单掺铁

时的 417 nm吸收峰增强, 745 nm处的吸收峰消

失. 图 5中该样品的 Fe离子 Eg 轨道态密度峰所

处位置与样品 Fe:Mg:LT情况不同, 该轨道能量

与 Ta 5d轨道几乎重合, 这样该吸收峰的消失便

是合情合理的了. 从这两个双掺样品来看, 该吸收

峰的存在与否, 可能在于铁离子占位的不同, 占锂

位则存在, 占钽位则不存在. 要利用 745 nm的吸

收, 就需要掺杂离子 Mg和 Fe浓度均低于阈值浓

度, 使得铁离子占锂位. 这里所观察到的 417和

745 nm处两个吸收峰, 分别对应着 Fe2+的 T2g 轨

道和 Eg 轨道电子的跃迁, 对比来看, 前者的轨道

能量几乎不受铁离子占位不同的影响, 而后者的轨

道能量随占位不同而改变. 在钽位的铁离子以 

形式存在, 由于  显电负性, 意味着  俘获能

力降低, Fe3+的电子俘获截面减小, 这样该位置的

Fe2+浓度不高, 也将影响 Eg 轨道电子的跃迁. 一般

地, 在 Fe:LT晶体中掺 Mg, 主要是利用其抗光折

变性质, 这里可以认为还有另一影响, 特别是 Mg

掺杂量在阈值以上, 可以使得 Fe离子占位不同,

从而影响吸收峰的位置和强度.

LT晶体与 LN晶体具有同型性, 常应用于相

同领域. 在对比 Mg:Fe共掺晶体吸收光谱时发现,

在 Mg达到阈值浓度时, Fe:Mg:LT晶体的两个较

明显吸收峰 417 nm (2.97 eV)/745 nm (1.66 eV)

分别较 Mg较少量时增强 /消失 ; 而 Fe:Mg:LN

晶体的两个较明显吸收峰 2.6 eV/2.3 eV分别较

Mg较少时消失/增强 [21]. 前两个吸收峰 (2.97 eV,

2.60 eV)在文献中常被用以充当双光存储的一个

能级 [8,27,28]; 存储应用中也常用高掺镁, 用于改善晶

体的抗光折变能力 [29]. 在需要同时满足这二者要

求时, Fe:Mg:LT晶体在 2.97 eV的吸收更具优势.

衍射效率 (h)是全息存储中的重要参数, 可定

义为 [13]
 

η =
Id

Ir + Id
× 100%, (7)

Id Ir其中  是衍射光强,   是透射光强. 每个全息图的

衍射效率可近似表示为 [30]
 

η =

(
τeπ∆nL

τrMλ cos θ

)2

=

(
M/#
M

)2

, (8)

τr τe其中  为记录时间常数,   为擦除时间常数, M 为
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图  6    LT及不同掺 Mg浓度的 Fe:Mg:LT晶体吸收光谱 ,

插图 (a), (b): Fe:Mg:LT晶体吸收谱实验值 [13]

Fig. 6. Absorption  spectra  of  LT,  Fe:LT  and  Fe:Mg:LT

crystals,  insert  (a),  (b):  absorption  spectra  of  Fe:Mg:LT

crystals in experiment[13]. 
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λ θ ∆n全息图数,    为记录波长,    为布拉格角,    为折

射率变化幅度, L 为晶体厚度. 动态范围和灵敏度

为全息存储系统的两个重要的参量. 如果动态范围

较大, 就可以获得高存储密度和高信噪比 [13]; 灵敏

度决定了记录速度. 结合 (8)式动态范围可表示为 [31]
 

M/# =
τeπ∆nL

τrλ cos θ
, (9)

记录灵敏度定义为 [31]
 

S =
d√η/dtt≪τe

IL
, (10)

∆n其中 I 为记录光强度. 折射率变化  与空间电荷

场的关系为 [13]
 

∆n = −1

2
n0

3reffESC = −1

2
n0

3reff
jph
σ

≈ kαI

σd + σph
,

(11)

reff n0 jph

k I σd

σph

其中  是有效电光系数,   是晶体折射率,   光

伏电流,    是玻璃常数,    是光强度,    是暗电导

率,   是光电导率.

∆n在记录过程中折射率变化   是随时间变化

的, 可以表示为 [27]
 

∆n (t) = ∆ns [1− exp (−KαwIwt)] , (12)

∆ns其中 aw, Iw 为记录光的吸收系数和光强,   为折

射率变化的饱和值, K 为与材料、前激发等有关的

参量.

∆n

∆n

对记录光吸收的减弱可以直接导致达到饱和

衍射效率的时间的延长, 记录灵敏度下降. 在两个

双掺样品中分别出现的 745和 457 nm两个吸收

峰, 相对而言前者较浅, 更适宜于作为记录光, 但

是该波峰偏近红外, 在实用中可选取红光作为记录

光, 以 633 nm激光为例, 在Fe:Mg:LT和Fe:Mg(E):

LT晶体中吸收系数 a 分别为 10.802  ×  103 和

5.265 × 103 cm–1 (见图 6), 在设其他参量不变的前

提下似乎可以得出, 折射率变化  在前一种晶体

中的值约为后者的 2倍 (见 (11)式 ), 衍射效率

h 则为后者的 4倍; 但考虑到光电导远远大于暗电

导, 且光电导也是正比于吸收系数的 [8], 吸收系数

对衍射效率饱和值的贡献是很微小的. 在记录过程

中  是时间的函数, 利用 (12)式、(8)式和 (10)式,

很容易得出, 记录灵敏度 S 随 awIw 的增大而线性

增加. 若以红光波段为记录光, Fe占 Li位情况较

为适宜 , 即对记录光有较强的吸收 , 也就是说

Fe单掺时不宜超过其阈值 (约 6 mol%), 当然实际

应用时很少出现如此高的 Fe含量; 若与抗光折变

离子 (如Mg)混掺, 抗光折变离子含量也不宜接近

其阈值, 这样可以使 Fe仍占 Li位. 当然并不是吸

收越强对存储越有利, 太强的吸收会导致光难以进

入晶体内部进而使动态范围降低. 

4   结　论

本文计算了 LT, Fe:LT以及不同 Mg浓度的

Fe:Mg:LT晶体的电子态密度分布和吸收光谱. 掺

铁 LT晶体禁带中的杂质能级由 Fe的 3d和 O的

2p轨道共同提供. 在该晶体的吸收光谱中出现的

417 nm (2.97 eV) 处和 745 nm (1.66 eV) 处吸收

峰来自于 Fe离子分裂轨道到导带的跃迁, 在全息

存储中均可充当功能性吸收. 本文认为, 存储应用

中的高掺镁, 不会削弱 Fe:Mg:LT晶体在 2.97 eV

的吸收. 掺杂离子 Fe或 Mg超过各自阈值, 可使

Fe离子占据 Ta位, 而新增的 FeTa 离子对 1.66 eV

波段吸收并无助力.
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Abstract

The electronic  structures  and absorption  spectra  of  LiTaO3  (LT)  crystal  and Fe:Mg:LiTaO3  crystal  with

different Mg concentrations are investigated by first-principles through using the density functional theory. The

supercell crystal structures are established with 60 atoms with four models: the near-stoichiometric pure LiTaO3
crystal (LT); the iron doped LiTaO3 crystal (Fe:LT), with the charge compensation model expressed as FeLi2+-

2VLi–; the iron and magnesium co-doped LiTaO3 crystal (Fe:Mg:LT), with the charge compensation model taken

as  FeLi2+-MgLi+-3VLi– ;  the  other  iron  and  magnesium  co-doped  LiTaO3  crystal  (Fe:Mg(E):LT),  with  Mg  ion

concentration near  threshold value  (slightly  less  than 6  mol%) and taking the  charge  compensation model  as

2MgLi+-FeTa2–.  The geometry optimization results show that the total energy values of all  models can achieve

certain  stable  values,  which  means  that  the  models  used  in  this  paper  are  very  close  to  the  actual  crystal

structures. In the electronic structures, the extrinsic defect energy levels in the forbidden band of Fe:LT crystal

are mainly contributed from the Fe 3d orbital, and the band gap of Fe:LT about 3.05 eV is narrower than that

of LT, the band gap of Fe:Mg:LT and Fe:Mg(E):LT sample are 2.72 eV and 2.45 eV respectively. The results

show that the orbit of Fe 3d, Ta 5d and O 2p are superposed with each other, forming covalent bonds, which

results in conduction band and valence band shifting toward low energy in iron doped LiTaO3 crystal. The Fe

3d orbit is split into Eg orbit and T2g orbit under the influence of the crystal field. There are two absorption

peaks at 417 nm (2.97 eV) and 745 nm (1.66 eV) in the Fe:LiTaO3 crystal. The first one is attributed to the

transfer of the T2g orbital electron to conduction band. The last one can be taken as the result of Eg electron

transfer of Fe2+ in crystal. The intensities and positions of these peaks vary with the concentration of Mg ion.

Specially, with the concentration of Mg ion attaining the threshold value, the peak at 745 nm disappears, and

the other peak moves slightly to 457 nm (2.71 eV). With the Mg ion concentration at the threshold value, the

Fe  ions  can  occupy  Ta  positions.  This  occupying  condition  makes  the  Eg  orbital  energy  change  greatly

compared  with  the  scenario  in  the  FeLi  condition,  and  it  affects  hardly  the  T2g  orbital  energy.  So,  if  the

absorption nearby 745 nm waveband can be taken as the useful process in holographic storage application, it is

better to take smaller concentration of Mg ions (less than threshold value). On the other hand, nearby 457 nm

waveband, concentration of Mg ions can be chosen as a large value.
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