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Introducao

PZT (titanato-zirconato de Descarte, manuseio e reciclagem
chumbo) prejudicados pela presenca de chumbo

Materiais Piezoelétricos

Otimas propriedades fisicas e
piezoelétricas: KNbO,

E necessario o conhecimento termodinamico total ou parcial do diagrama de equill’brioAdo sistema K,O-Nb,O¢
para se ter informacoes que contribuam para a estimativa das PROPRIEDADES TERMODINAMICAS das fases de interesse

Ceramica tipo perovskita (ABO,)
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MOLE PERCENT.,

ODbjetivos e Metodologia
Descrever termodinamicamente as fases que estao presentes na regiao de 50% até 75% de mols de K,O no diagrama de equilibrio de fases K,0O-Nb,O..

. F P A t E ~
Gfase = REF(Sfase 4 ideal(Sfase 4 exc(gfase ase arametro quacao
‘  SLAG (liquido) °GRLEC GS_K20 = + 31700 - 34.0414955*T - GI_K20
Mode|amento de fases estequiométricas Modelamento de SOIUQGES OGi\s/iégs GS_NB20O5 = + 104265.3 - 58.4119328*T - GI_NB205
Gsol — X .GO + X .GO +R.T.(XAlnXs+ Xo.ln X)) + Gexcesso 2 O/, V10 + V11*T + 5*GS_K20 + GS_NB205
GREFfase — x OG +x OG AHA BB (A A B B) KNb
- A A B B ) L. , OF e ND + V20 + V21*T
exc fase o Modelamento Quasi-quimico de células
G = a + bT (modelamento empirico) modificado por (KFG) Erne + V30 + V31*T
Para um composto que contém os oxidos, (K,O).,(Nb,O 1 1 K2O oG K20 GI_K20 = - F13228T

Nb->O o Nb20s GI_NB2OS5 = - F14454T
G7%%¢ = mG2 , + nGY +a+ bT : - - . : At =T Nb20s
K, O Nb,Os 0 é energia associada com a formacao da célula assimeétrica

. o Weny = Nb—O—K, pardmetro a ser otimizado proposto nesse trabalho KasNbO4 OGNS GI_K3NBO4 = - 3*GI_K20O - GI_NB205 + V40 + V41*T
Os termos a + bT sao os termos a serem otimizados para de modelamento
KNbOs5 oGglilvll)Dgs Gl_KNBO3 =-GI_K20 - GI_NB20O5 + V50 + V51*T
a descricao termodinamica das fases intermediarias do ER\,= energia de interagdo de ordem zero entre as células ’
- assimeétricas F13228T
sistema K,0O-Nb,O:.

298.15 K< T <590 K: - 380048.219 + 159.1372*T ! 266.984936*T - 51.07089*T*LN(T) - 0.035098335*T2 -6.69501667E -

1 1 1 pad 7 09*T3
Eynp= energia de interacdo de ordem um entre as células

I 590 K < T < 3000 K: - 396695.374 + 586.66428*T - 100*T*LN(T)
assimetricas

F14454T

298.15 K < T < 700 K: - 1942063.25 + 534527*T 1 + 674.379371*T - 115.742*T*LN(T) - 0.0547895*T? + 8.24945333E -
O6*T3 + 534527*T1?*

700 K< T < 1500 K: - 1967843.43 + 2995953*T 1 + 1010.19041*T - 166.3182*T*LN(T) - 0.010714595*T2?2 + 1.04697633E -
06*T3

Resultados e discussoes

Variavel J/mol J/K.mol
V10 787.84 i
Vil -35.43
V20 -145.67
V21 -13.38 860 -
V30 367.79 - /
V31 -10.19 =
V40 352.22 3 840~
Va1 53,58 Z;
V50 -147.95 @
V51 -15.41 5207
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3 : | Foi possivel realizar a otimizacao termodinamica do sistema K20-Nb2O5 usando o modelo
D 950 = A 4 7 "

5 u N guase-quimico de células de Kapoor-Frohberg-Gaye para as fases liguidas e usando o modelo
3 : 5 de fases estequiométricas para as fases soélidas.Mais dados experimentais Sao necessarios
- M M

para uma otimizacao mais proxima da experimentacao.
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