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Introdução 

Nos últimos anos, niobatos com estrutura 
tungstênio bronze (TB) têm demonstrado interesse, 
principalmente pela alta anisotropia da estrutura 
cristalina. Ainda, a obtenção e aplicação destes 
materiais estão diretamente relacionadas ao 
conhecimento dos métodos de preparação. Neste 
trabalho foram investigadas as propriedades 
cristalográficas do óxido niobato de potássio e 
neodímio de estequiometria K2NdNb5O15.  

Resultados e Discussão 

O K2NdNb5O15 foi preparado pelo método de 
moagem de alta energia 1. A caracterização 
estrutural das nanopartículas foi realizada por 
difração de raios X. A partir dos dados de difração 
de raios X foram calculados o tamanho médio de 
cristalito e o grau de microdeformação na rede 
cristalina, utilizando as equações de Scherrer e 
Williamsom-Hall, respectivamente 2.  O maior valor 
de tamanho de cristalito, em torno de 41,07 nm, foi 
encontrado para o pó precursor do K2NdNb5O15 

tratado termicamente a 1000 °C, onde se identifica o 
menor índice de microdeformação na rede de 
0,16%. Os parâmetros estruturais foram 
determinados utilizando-se o método de Rietveld, 
empregando-se o programa Fullprof 3. O pó de 
K2NdNb5O15 mostrou-se monofásico, sendo 
identificado pela ficha JCPDS: 39-0237 com simetria 
tetragonal.  A Figura 1 mostra o gráfico de Rietveld 
para o pó precursor de K2NdNb5O15  tratado 
termicamente a 1000 oC por 10,0  horas.   

 

 

Figura 1 – Gráfico de Rietveld do K2NdNb5O15.  

 
A partir dos dados cristalográficos obtidos foi 
possível construir a estrutura do K2NdNb5O15, 
utilizando o programa Diamond. Os resultados 
mostraram que o melhor grau de refinamento foi 
obtido com os sítios pentagonais (sítio 4c(x, x+1/2, 
z)) ocupados por iguais quantidade de átomos de K+

 

e Nd3+, os sítios tetragonais (sítio 2a (0,0,z)) 
ocupados somente por átomos de  Nd3+ e os sítios 
octaedrais ocupados por cátions Nb5+. Os sítios 
trigonais não são  ocupados por nenhum íon. A 
Figura 2 mostra a representação esquemática da 
estrutura tungstênio bronze (TB) do K2NdNb5O15. 

 
 
Figura 2:  Representação  esquemática  da unidade 
de célula obtida para o  K2NdNb5O15. 
. 

Conclusões 

A técnica de moagem de alta energia mostrou-se 
adequada à preparação de pós monofásicos e 
cristalinos de K2NdNb5O15. A determinação da 
estrutura cristalográfica do  K2NdNb5O15 mostrou 
que os sítios  pentagonais são ocupados por iguais 
quantidades de íons K+ e Nd+3 e os sítios tetragonais 
ocupados somente por átomos de  Nd3+ . 
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