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Perovisquita é a estrutura mais comum vista nos materiais ferroelétricos, o
qual tem sido amplamente utilizado na industria de dispositivos nas ultimas
décadas. Dentre essa classe de materiais o PbTiO3 é um dos materiais
extensamente estudado devido a sua ampla faixa de aplicagdes como, por
exemplo, capacitores, sensores piroelétrico e piezelétrico, memorias
ferroelétricas. A substituicdo do Pb2+ pelos ions Ba2+/Ca2+ e Ca2+/ Sr2+ no
sistema PbTiO3, o qual conduziu a formag¢ao de sistemas PBCT e PCST,
produziu varias mudancgas nas propriedades elétricas e estruturais desses
materiais. Os calculos foram desenvolvidos com o programa crystal06,
aplicando-se a teoria do funcional de densidade, com o funcional hibrido
B3LYP para estudar esta importante classe de materiais. A estrutura
eletrénica, energia do band gap, e densidade de estados (DOS) nos cristais
ferroelétricos PBCT e PCST foram estudadas para investigar e interpretar
melhor a influencia dos pares de ions Ba/Ca e Ca/Sr na ferroeletricidade do
sistema PT. Pela analise tedrica o grau de polarizacdo bem como de
tetragonalidade diminuiu no sistema PCST comparado ao PBCT, devido a
presenca agora de um forte carater de ligacdes idnicas dentro do cristal,
favorecendo o sistema a ter uma maior simetria, ou seja, menor distorcao
tetragonal que conduz menor grau de polarizacao.
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