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Introducgéo

Nos dUltimos anos o0 estudo de materiais
ferroelétricos isentos de chumbo, de estrutura
Tungsténio Bronze (TB), tem apresentado crescente
expansao Neste trabalho foi realizada a
caracterizacdo estrutural do niobato de sédio e
estréncio dopado com ferro de estequiometria
NaSr,(FeNb,)O;5.5, de estrutura TB, preparado pelo
método de moagem de alta energia.

Resultados e Discussao

A fase NaSr,(FeNb,)O1s5 foi preparada utilizando-
se 0 método de ativacdo mecanica por moagem de
alta energia Neste trabalho, os poOs de
NaSr,(FeNb;)O;5s foram  caracterizados  por
espectroscopia na regido do infravermelho e
difracdo de raios X. A Figura 1 mostra 0s espectros
de absorcdo na regido do infravermelho do p6 de
NaSrz(Fer4)015_5.
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Figura 1: Espectros de absor¢cdo na regido do
infravermelho do NaSr,(FeNb;)Os.s.

As bandas atribuidas na Figura 1 foram
encontradas através do método de deconvolugéo
de picos, utilizando o programa PeakFit v4.12. O
espectro do NaSr,(FeNb,;)O;5s mostra 15 bandas de
absorcao entre 300 e 1500 cm®, sendo oito bandas
de maior intensidade e sete bandas de baixa
intensidade posicionadas acima de 900 cm™. O
nimero de bandas posicionadas entre 539 e 843
cm™ sugere que as vibracbes sdo devido as
ligacdes Nb-O !, representando a formacdo dos
octaedros de NbOg. A banda em 487 cm? pode ser
associada ao modo vibracional da ligacdo Fe-O do
octaedro FeOg, A caracterizacdo estrutural foi
realizada por difracdo de raios X, sendo os
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parametros estruturais determinados pelo método
de Rietveld, utilizando o Programa Fullprof. Com
os dados obtidos no refinamento foi possivel a
representacao grafica da estrutura do
NaSr,(FeNb,)O;s.5, utilizando o programa Diamond.
A partir da estrutura cristalografica do
NaSr,(FeNb;)O;55 determinou-se as distancias
interatbmicas das ligagbes Nb-O nos sitios
octaédricos. Os octaedros de FeOg e NbOg da
estrutura do NaSry(FeNb,;)O;s55 s8o0 mostrados nas
Fig. 2 (a) e 2 (b), respectivamente.

@) (b)

Figura 2. Representacdo esquematica

de um

sitio octaédrico: (a) FeOs e (b) NbOe.

Ambos os poliedros mostram-se distorcidos. Os
comprimentos de ligacdes entre o nidbio e
oxigénios apicais (Ol e 06) sao diferentes,
fendbmeno que pode ser associado a posicao fora do
centro do atomo Nb. A polarizacao espontanea, Pk,
do [NbO¢] depende da magnitude do deslocamento
fora do centro, Az. O parametro Pz ® é dado por
Pe =(258 + 9)AzuC.cm™. A subtracédo das distancias
(Nb-O6) — (Nb-O1) é proporcional a duas vezes ao
deslocamento Az. Assim, para 0 NaSry(FeNb)Ois.5
a polarizacao espontanea é igual a 42,57.

Conclusoes

A distorcdo dos poliedros [FeOg] e [NbOg] €
compativel com o desenvolvimento de rotacdo e
inclinacdo dos poliedros. O octaedro [NbOg]
mostrou um aumento do comprimento da ligacao
(Nb-06), indicando inclinacdo do octaedro com
relacdo a direcédo do eixo apical.
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