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Introducao

Nos ultimos anos, niobatos ferroelétricos isentos de
chumbo com estrutura tungsténio bronze (TB) tém
atraido interesse, principalmente pela alta
anisotropia da estrutura cristalina. A estrutura TB
consiste de sitios octaédricos distorcidos de NbOg
arranjados de forma a criar tuneis pentagonais e
tetraedrais e trigonais1. Neste trabalho foi realizada
a caracterizagdo estrutural da solugdo solida de
estequiometria NaSry(NiNb,)O43. 5, de estrutura TB,
preparada pelo método de moagem de alta energia.
A partir dos dados estruturais determinou-se a
polarizagdo espontdnea da solugdo sdlida,
correlacionando-a com a distorgdo dos poliedros de
niobio [NbOg].

Resultados e Discussao

Nanopds de NaSry(NiNb,)O43. 5, foram preparados
por moagem de alta energia “. O processo de
moagem dos reagentes foi realizado em um moinho
tipo atritor da marca NETZSCH. A velocidade de
rotacao utilizada foi de 1200 rpm durante 5 horas. O
pé precursor de NaSr,(NiNb,)O43. 5 foi calcinado a
1150 °C por 10 horas, em atmosfera de oxigénio.
Nanoparticulas de 36 nm foram obtidas. A
caracterizagdo estrutural foi realizada por difragéo
de raios X, sendo os parametros estruturais
determinados pelo método de Rietveld, utilizando o
programa Fullprof. A partir dos dados
cristalograficos obtidos foi possivel construir a
estrutura  do  NaSry(NiNby)O4s.5, utilizando o
programa Diamond. O p6 de NaSry(NiNb,)O43.s,
caracterizado por difracdo de raios X, mostrou-se
monofasico, sendo identificado pela ficha JCPDS:
34-0429 com simetria tetragonal. A Figura 1 mostra
a representacdo esquemadtica da estrutura TB do
NaSr,(NiNb,;)O13+5. Os resultados mostraram que o
melhor grau de refinamento foi obtido com os sitios
pentagonais (sitio 4c(x, x+1/2, z)) sédo ocupados por
iguais quantidade de atomos de Na* e Sr**, os sitios
tetragonais (sitio 2a (0,0,z)) ocupados somente por
atomos de Sr** e os sitios octaedrais ocupados por
cations Ni** e Nb®*. Os sitios trigonais s&o vacantes.
Na estrutura do NaSry(NiNb,)O43:5 0s poliedros de
[NiOg] € [NbOg] mostram uma distorcdo do tipo
elongagéo, sendo assimétrica e
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caracterizada pelo deslocamento do oxigénio apical.
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Figura 1. Representacdo esquematica da unidade
de célula obtida para o NaSr,(NiNb4)O13+ 5.

A polarizagao ferroelétrica em niobatos ferroelétricos
€ atribuida ao deslocamento do Nb a partir da
posicdo central do octaedro [NbOg], Az. A
polarizagdo espontanea, Pg, do [NbO6] depende da
magnitude do deslocamento Az e pode ser
determinada pela seguinte equacéo:

Pe = (258 + 9)Az pC cm™ (1)
onde Az é igual a 0,109 A.
A polarizagdo espontdanea na estrutura do
NaSry(NiNb4)O43.5, calculada pela equagdo (1), é
igual a 28,04 uC.cm'z.

Conclusoes

A determinacdo da estrutura cristalogréfica do
NaSr,(NiNb;)O43.5 mostrou que os  sitios
pentagonais e tetragonais s&o ocupados por iguais
quantidades de ions Na* e Sr” e os_sitios
octaedrais ocupados por cations Ni** e Nb®*. Isto
leva a uma distorgdo dos poliedros de [NbOg],
envolvendo ambos fendmenos de rotacdo e
elongacgéo, os quais resultam em um deslocamento
dos cations Nb®* fora do centro.
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