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Neste trabalho foi realizado um estudo tedrico-experimental sobre o sistema Pb1-(x+y)CaxSryTiO3
avaliando-se a evolucdo estrutural e propriedades Opticas em funcdo dos substituintes Ca e Sr na
rede cristalina da matriz PbTiO3.

Foram preparadas amostras na forma de filmes finos e pd para o sistema terndrio
Pb0,25Ca0,50Sr0,25TiO3 e Pb0,25Ca0,25Sr0,50TiO3 utilizando-se o método dos precursores
poliméricos; os filmes finos foram preparados pela técnica spin-coating sobre substrato de
Si/Si02/Ti/Pt. Realizou-se a caracterizagdo estrutural utilizando-se as técnicas de DRX,
espectroscopia de micro-Raman e FT-IR. A andlise dos resultados mostrou que os sistemas
ternarios evoluiram para uma maior simetria, em dire¢do a estrutura ctibica do SrTiO3.
Realizaram-se os calculos teoricos de estrutura eletronica em nivel ab-initio para o estudo dos
sistemas ternarios utilizando-se o programa CRYSTALO6, associado a DFT e ao funcional hibrido,
B3PW. Analisaram-se as propriedades eletronicas e estruturais desses materiais a fim de corroborar
com os resultados experimentais.
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