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Se expone un tratamiento cuantitativo para la relacién textura-propiedades en cerdmicas ferroeléctricas tipo Aurivillius. El for-
malismo general aplicado es el de andlisis de texturas a través de funciones de distribucién de orientaciones y figuras inver-
sas de polos, tratamiento de Bunge, adaptado a fenémenos de acoplamiento. Se describen las herramientas en general y se
aplican a casos representativos de situaciones reales. Se plantean las representaciones tensorial y superficial de las propieda-
des densidad de polarizacién, constante dieléctrica, conductividad eléctrica y médulo de piezoelectricidad para monocristales
representativos de la familia de materiales considerados. Se presenta un resumen de los formalismos bésicos del Andlisis
Cuantitativo de Texturas, con hincapié en el cdlculo de propiedades fisicas de policristales. Se discuten las peculiaridades de
la relacién textura-ferroelectricidad. Se aportan algoritmos especificos para el cdlculo de polarizacién remanente, constante
dieléctrica, conductividad eléctrica y médulo piezoeléctrico en policristales tipo Aurivillius texturados. Se dan ejemplos aso-
ciados a situaciones tipicas de la practica experimental. Se caracteriza cuantitativamente un caso real de la literatura: a partir
de datos monocristalinos se predice la conductividad policristalina. Los resultados calculados coinciden satisfactoriamente con
los medidos.
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The texture problem in Aurivillius’ ferroelectrics

A quantitative treatment for texture - properties relationship in so-called Aurivillius ferroelectric ceramics is exposed. The
applied general formalism is that of texture analysis through orientation distribution functions and inverse pole figures,
Bunge's formalism, adapted to coupling phenomena. General tools are described and applied to cases representative of real
situations. Tensor and surface representations of representative monocrystals” polarization density, dielectric constant, electri-
cal conductivity and piezoelectric modulus are given. A summary of Quantitative Textures Analysis basic formalisms is pre-
sented, with emphasis on polycrystal physical properties calculations. The peculiarities of the texture -ferroelectricity rela-
tionship are discussed. Specific algorithms for the calculation of remanent polarization, dielectric constant, electric conducti-
vity and piezoelectric modulus in textured Aurivillius-type polycrystals are provided. Examples associated with typical situa-
tions from experimental practice are illustrated. A real case from the literature is characterized quantitatively: Polycrystalline
conductivity is theoretically obtained from monocrystal measured data. Calculated and measured results agree satisfactorily.
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INTRODUCCION

Los éxidos denominados de Aurivillius son objeto de interés
actual en el campo de la ferro-piezoelectricidad, particular-
mente debido a sus elevadas temperaturas de Curie (1). La f6r-
mula general de esta familia de materiales es: Bi,A_ B O, ..,
con A= Na', K*, Ca?*, Sr**, Pb?", Bi®*, etc. y B=Fe¥, Cr’*, Titt,
Zr**, Nb%*, Ta%", W*, etc. Su estructura cristalina estd formada
por n capas tipo perovskita, de composicién (A_,B O, )%,
y laminas intercaladas de (BiZOZ)Z*. Algunos ferroeléctricos de
Aurivillius representativos, que han sido investigados en deta-
lle (1 - 5), son Bi,WO, (1 = 1), StBi,Nb,O, (n = 2) y Bi,Ti,O,,
(n=23).

Resultan interesantes e importantes las caracteristicas que
exhiben estos 6xidos en relacién con la anisotropia de sus pro-
piedades, especialmente las eléctricas (2, 3). Como comporta-
miento tipico, por encima de la temperatura de Curie son cris-
tales centrosimétricos, no susceptibles de manifestar piezoe-
lectricidad. La fase de alta temperatura, “prototipo”, posee
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simetria tetragonal, grupo espacial I4/mmm. En el entorno de la
temperatura de Curie, las constantes dieléctricas asociadas a
los diferentes ejes cristalograficos adquieren valores relativa-
mente elevados. Para temperaturas por debajo del punto de
Curie las fases de Aurivillius son ferroeléctricas, con configu-
racién de dominios dipolares. Las estructuras cristalograficas
de diversas composiciones quimicas dentro de la familia han
sido determinadas (4, 5). Los grupos espaciales encontrados en
general varfan segin la composicién, pero se tiene la tenden-
cia general a que el grupo puntual de la fase ferroeléctrica sea
2mm, con el eje polar en el plano de las léminas (Bi,O,)**. Las
propiedades ferro-piezoeléctricas de una muestra policristali-
na estan determinadas por la estructura y las propiedades de
un dominio, por la configuracién de dominios del cristal y por
la textura cristalogrdfica. Un aspecto particular que influye
sobre las caracteristicas de la configuracién es que las cerdmi-
cas de Aurivillius obtenidas por forja en caliente estdn forma-
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das por pequefios cristales en forma de discos o agujas, con el
vector polarizacién orientado “acostado” en el plano perpen-
dicular al esfuerzo aplicado. Esta condicién implica un debili-
tamiento de las propiedades en la direccién normal a las caras
sobre las cuales se ha aplicado la presién de conformado. La
literatura accesible sobre este tema carece de un tratamiento
sistemdtico de la relacion textura-propiedades en la familia de
materiales considerada.

Como una contribucién a la optimizacién de las propieda-
des fisico- técnicas de las cerdmicas de Aurivillius, el presente
trabajo tiene por objetivo el proponer un tratamiento analitico
para la relacién textura- propiedades en las ceramicas investi-
gadas. El formalismo general aplicado es el del Anélisis
Matematico de Texturas, a través de funciones de distribucién
de orientaciones y figuras inversas de polos, escuela de Bunge
(6), adaptada a fendmenos de acoplamiento segun Fuentes y
colaboradores (7-10). Se describen las herramientas en abstrac-
to y se aplican a casos hipotéticos del tipo de situaciones rea-
les. Se caracteriza semi-cuantitativamente un caso experimen-
tal de la literatura.

2. CRISTALOFISICA DE LOS CRISTALES DE
AURIVILLIUS

A continuacion se presentan de manera resumida algunas
caracteristicas tipicas que han sido reportadas para nuestra
familia de materiales en la literatura (1-5, 11, 12). Se consideran
temperaturas por encima y por debajo del punto de Curie, T..
Para T < T, se describen las configuraciones a nivel de domi-
nio y de cristal polidominio.

Los convenios adoptados para la seleccién de los necesarios
sistemas de coordenadas, cristalografico y cristalofisico, son
como sigue. Para el sistema cristalografico (x, y, z; andlisis de
la estructura del cristal a nivel atémico), se toma el eje z (vec-
tor ¢) perpendicular a las capas (Bi202)2+ y el eje x (vector a)
en el plano de estas capas, paralelo a la polarizacién eléctrica.
Para el sistema cristalofisico (xl, x,, x;; caracterizacién de pro-
piedades macroscépicas), en cada caso se designa eje x; ala
direccién que resulte tinica o privilegiada desde el punto de
vista de las propiedades fisicas. Los ejes x; y x, se toman per-
pendiculares a x;.

T>T_:

Enla region de alta temperatura, las fases de Aurivillius son
tetragonales, con el eje de simetria rotacional de orden 4 per-
pendicular a las capas de (Bi,O,)*". Esta estructura prototipo es
paraeléctrica, no presenta dominios polarizados. El grupo
puntual en notacién extendida es 2/m 2/m 4/m. Las propieda-
des fisicas asociadas al eje cuaternario [x;[I z] se diferencian
de las correspondientes a los ejes [x,[M x] y [x,[ y], iguales
estas udltimas entre si. Las componentes matriciales de cual-
quier propiedad asociada a un tensor polar de segundo rango
E;, cumplen: E;; = E,, # E;;. Tensores de segundo rango carac-
teristicos del presente estudio son la constante dieléctrica g; y
la conductividad eléctrica o

T<T_:

Por’ debajo de la temperatura de Curie, un cristal de
Aurivillius adopta una configuracién de dominios. Un domi-
nio posee estructura polar, con grupo puntual 2mm, sistema
ortorémbico. La polarizacién eléctrica aparece como conse-
cuencia del desplazamiento de los cationes A en los octaedros
tipo perovskita. La direccién de desplazamiento es paralela a

Boletin de la Sociedad Espaiiola de Ceramica y Vidrio. Vol. 38 Nim. 5 Septiembre-Octubre 1999

las capas (Bi,O,)*".

Si la temperatura no es muy inferior a T, bajo la condicién
eléctrica de virgen, la estructura es multidominios no polar,
con grupo puntual promedio 2/m 2/m 2/m. En la préctica, esta
configuracién se mantiene hasta algunas decenas de grados
por debajo de T_. El cristal macroscépico no manifiesta
momento de dipolo eléctrico espontdneo ni piezoelectricidad.
Para esta situacién, la seleccion del sistema cristalofisico de
coordenadas es igual a la adoptada para T >T_.

En principio, las propiedades fisicas son diferentes a lo largo
de los tres ejes cristalofisicos (para tensores de segundo rango:
E,, # Ey, # E;;). Las diferencias mds significativas se tienen en
las propiedades asociadas a la direccion x;. Para T - T_ se
tiene una tendencia a que las propiedades en x;, sean aproxi-
madamente iguales a las correspondientes al eje x, (E,; = E,,).
En la literatura, bajo las condiciones planteadas, se ignoran fre-
cuentemente las diferencias de propiedades entre estos dos
ejes. Esta aproximacién es valida en la medida en que la histo-
ria del cristal equipare las poblaciones de dominios orientados
segln estas direcciones.

Si la temperatura es mds baja y el cristal ha sido sometido a
un proceso de polarizacién, su estructura y caracteristicas tien-
den a las de un dominio. Para esta configuracién se adopta un
nuevo sistema cristaloffsico, con [x;[I a].

El cristal polarizado manifiesta piezoelectricidad. El tensor
piezoeléctrico posee rango r = 3. Su expresién en notacién
matricial, Nye (13), es:

0 0 0 0 dlS

dl.a =0 0 0 d24
d31 d32 d33 0
(i=1,2,3a=1,...,6).

0
0 O
0 O

3. REPRESENTACION SUPERFICIAL DE LAS
PROPIEDADES. ARMONICOS ESFERICOS
SIMETRIZADOS

Como complemento a la representacién tensorial de las pro-
piedades, se emplea la descripcién mediante las superficies de
modulos longitudinales E(h) (6). Estas superficies muestran
de manera accesible a la intuicién la anisotropia mono- y poli-
cristalina. Presentamos de manera compacta la idea fisica de
las superficies de médulos longitudinales a través del ejemplo
del médulo piezoeléctrico longitudinal.

Considérese un cristal piezoeléctrico. Apliquese un esfuerzo
de traccion pura en una direccién arbitraria b = (¢ P).
Denotamos este esfuerzo T). Las variables ¢ y 3 son respecti-
vamente el dngulo polar y el azimut. Por efecto piezoeléctrico,
el cristal adquirird una polarizacién de vector P. En general P
no resultard paralelo a h. Témese la proyeccién de P en la
direccién k, P, y se tendrd entonces la definicién del médulo
piezoeléctrico longitudinal d(h) mediante la relacién:

P, =d(h) T, (2]

Dibujese ahora un punto en la direccién h, a una distancia
del origen proporcional a d(h). Si hacemos que h recorra todas
las direcciones del espacio y repetimos consecuentemente el
proceso recién descrito, obtendremos la superficie del médulo
piezoeléctrico longitudinal del objeto analizado.
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En el presente trabajo se utiliza la expresion de superficies
de médulos longitudinales mediante sus desarrollos en armé-
nicos esféricos simetrizados (7). Los arménicos esféricos sime-
trizados se obtienen de los arménicos esféricos habituales de la
fisica-matemadtica mediante su adaptacioén al requisito de inva-
rianza ante las operaciones de simetria del grupo puntual
correspondiente al sistema bajo estudio. Formalmente:

.f...lu{ iy = "‘-_I"{_s;- Ai) & E(r) .

g; es una rotacién del grupo puntual (G).
En general, los desarrollos arménicos de las superfi-
cies de médulos longitudinales tienen la forma (9, 10):

By =3, ek (h)

Los coeficientes del desarrollo e} se obtienen mediante la
ecuacion:

gl = f FC Ik (e el

(4]

(5]

En los cristales de Aurivillius, las férmulas especificas para
las superficies longitudinales asociadas a tensores de rangos r
=1 (vector polarizacién, P), r = 2 (constante dieléctrica &, con-

ductividad 0;) y r = 3 (piezoelectricidad d,;) son las siguientes:

Polarizacién longitudinal P(h):

Pig) = Pcosg = ek, ()

(6]
—
IEJ.| =" |£_|r:|
I —1IJ 30
(7]
, Lo .
k(g = -~ ;Lmnp = F i)
(8]
Constante dieléctrica longitudinal &(h):
el m e, sintpem® B e sl i e, cos® g
- kg )+ ek ) el k] g 1) (9]
a
"nll i :"G{fl.l + £y HEy)
3 [10]
2 fx
e'; = 51‘|%[EJ:H £, —£,,)
- [11]
: 2 3m
€3 :E ?”’n — €y
[12]
F - LI
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1[5 |
kMg = —,|||—:3um‘q': -1
4y x [14]

KX (p.f) = lJE sin eos2 f
A¥m [15]

Médulo piezoeléctrico longitudinal d(h):

|.'l:|'!|._ﬁi - “I:I..'illI " |d-__. i |I'II |-;I'II|I &al,, JCoR$

‘ Ill|lu'I id,, v, v, +d, ) Gos" = Joosd
. |1|..I'.= dy vy, =, Koosd - cos" ghoos 28
= |'Iﬂ_'|||'|| +r'_:'._:l|:l_|—-'_|2||-_.f (g flh [16]
-
e ug '37':3‘?'1.1"'“'.1: t+dy, v +d,,)
(17]
2 [xg
ey = ;H,IIFI':”” —d, +d, +d  + rf._.,]]
- (18]

el = :.fﬁﬁm,,, vy —dy —dy)
: [19]

X P e g ; Vo
k(@)= E]I’;ESLI.I"\- P =Icosg )= Ef.h&]

: 5
kgl 1) = I—.J-Iﬂ-{wwqh —gos @lcos2f
' 4y n

Las funciones P/(¢) son los polinomios de Legendre.

[20]

[21]

Como ejemplo de propiedades dieléctricas se han tomado
los resultados experimentales dados por In-Sook Yi y M.
Miyayama (14) para el PbBi,Ti,0,; a la temperatura de Curie,
frecuencia 1 MHz. Los valores son:

€, =&, =18300 £, =426 [22]

La literatura internacional adolece de pardmetros piezoeléc-
tricos de monocristales de fases de Aurivillius. Como alterna-
tiva, tomamos el PbNb,O,, cuya simetria cristalografica se
corresponde con el grupo 2mm. Para este cristal se reportan
(15) los siguientes valores (pC/N):

dy =43 dyy =24 dyy=60 dy; =180 d,, =170 [23]

Las Figuras 1 y 2 muestran respectivamente las superficies
de constante dieléctrica longitudinal y médulo piezoeléctrico
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longitudinal de los cristales de PbBi,Ti,O,; y PbNb,O,.
4. TEXTURA, PIEZO- Y FERROELECTRICIDAD

La magnitud central en la descripciéon de Roe-Bunge
(ver (7)) de las texturas es la funcién de distribucién de orien-
taciones de los cristales f(g) (FDOC). La adaptacién de esta
magnitud a la caracterizaciéon de materiales ferroeléctricos da
lugar a la funcién de distribucién de orientaciones de los
dominios eléctricos fE(g) (FDOE). Estas cantidades expresan
respectivamente las fracciones de volumen dV de cristales
[dominios] en el entorno dg de la orientacién g = (¢,,09,).
¢,,09, son los angulos de Euler, que describen la orientacién
del sistema K}, adscrito a un cristal [dominio] relativa al siste-
ma K, asociado a la muestra.

La simetria juega un papel importante en el andlisis de tex-
turas. Las FDO son invariantes respecto de las rotaciones pro-
pias (no se incluye la inversién) que forman parte de los gru-
pos puntuales asociados a la simetria del sistema. Si las rota-
ciones propias de la simetrfa de muestra son g A; (i=L.,.N, vy
las de la simetria cristalina [de dominios] son gg. (j=1....Np)
[gEBj (j=1,....N4E)], entonces la siguiente relacién ha Jlugar:

et
[24]

La FDO cristalogréfica y la eléctrica se interrelacionan
mediante la siguiente condicién:

."lr"ll P
Jt_el-:,LEf'[.g.._ g
g

[25]
El presente estudio requiere del desarrollo de las FDO en

armonicos esféricos tridimensionales simetrizados. La ecua-
cién bésica de este tratamiento es:

[26]

YL

Figura 1: Superficie de la constante dieléctrica longitudinal para el
PbBi,Ti, 0.

El origen del sistema cristalofisico coincide con el centro de simetria
de la superficie.
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T(g) representa los arménicos mencionados y C* son los
coeficientes del desarrollo. Los limites superiores para i y v
dependen de las simetrias cristalogrédfica y de muestra. Las
condiciones de ortogonalidad de T,*¥(g) permiten el cdlculo de
CW en base al conocimiento de : /(El(g).

¢ = @+ [ AT ()
l J‘ﬁ ()" (g)dp -

Las figuras de polos, directas e inversas, son otras descrip-
ciones vélidas de las texturas. Estas representan proyecciones
bidimensionales dela FDO tridimensional. En la seccién sobre
polarizacién de policristales haremos amplio uso de las figuras
inversas de polos. Si una FDO es invariante respecto de rota-
ciones alrededor de un eje dado, entonces se tiene una textura
de fibra. En este caso la figura inversa de polos asociada al eje
de simetria juega el papel de la FDO. Para esta situacién, las
ecuaciones [26] y [27] se sustituyen por:

RE ) E E Clkl (h)
[28]

o= FRE RS (Bl [29]

Las propiedades fisicas de un policristal son las del mono-
cristal, moduladas por la textura. A continuacién reproduci-
mos los algoritmos que han sido establecidos para calcular las
superficies de médulos longitudinales de las propiedades de
policristales texturados, bajo la llamada aproximacién de la
media.

Si se conocen los coeficientes de los desarrollos de la propie-
dad y la textura (e'y C*) entonces la propiedad promedio del
policristal estd dada por:

o Fm = \ E: ":-'-:.1.1")'

1l |

XY, 7

Figura 2: Superficie del médulo piezoeléctrico longitudinal para el
PbNDb,O,.
La superficie descansa sobre el plano (xl, xz), rozando el origen con

su minimo.
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donde k"(h) son los arménicos simetrizados correspon-
dientes a la simetrfa de la muestra y los coeficientes & estdn
dados por:

v I -

[31]

Si la textura posee simetria de fibra, las ecuaciones [30] y [31]
se simplifican a:

r

<E> = 2’4 Pifg)

= [32]

) Z -
i ef CF
dx W2+ 1 2"

=1}

con G calculado segin [29].

5. POLARIZACION DE UN POLICRISTAL
5.1. Figuras inversas de polos y polarizacion policristalina

Sea P, la densidad de polarizacién de un cristal en una
muestra policristalina. La magnitud importante del Analisis
Matematico de Texturas para calcular las propiedades medias
de la muestra en una direccién dada (y) es la Figura Inversa de
Polos, R (h), correspondiente a la direccién considerada. Ry( h)
estd dada por el volumen relativo de cristalitos cuyos polos h
= (h, k, 1) = (¢ B) son paralelos a la direccién de observacién:

dV{i|v)

Rf)=
i [34]
Para una muestra sin textura, R (h) =1 O h. En este caso no
hay polarizacién global. La integral de R (h) sobre la esfera de
referencia vale siempre 4Tt ’

. T

J" if ’fﬁ. gy, Frxingelgp = 4
o i [35]

La simetria cristalina es vélida para las figuras de polos:
Ré( h) = R (g.h). g; representa las rotaciones del grupo puntual
G).

La figura inversa de polos se representa habitualmente en
proyeccién estereografica reducida. La regién irreducible de la
esfera de proyeccién, R, se deduce del grupo puntual cristali-
no. Para el caso 2mm, R estd dado por los siguientes intervalos:
0<so<m0<B<sT2

La polarizacién media es (1/4m) por la integral del producto
R.(h) cos @ sobre la esfera de referencia. @ es el dngulo entre el
polo h y la direccién cristalina de fécil polarizacién, z es la
direccién del campo eléctrico aplicado sobre el policristal. Para
la simetrfa cristalina 2mm:

7 - e
P=— f.l'ﬁ-fﬁ_i g, 1 cOs il g
% ik

L
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5.2. Policristal sin textura inicial

Cuando se polariza un policristal con una distribucién ini-
cial aleatoria en las orientaciones de sus cristalitos, se obtiene
una textura de fibra, con simetria estructural comm. Para cal-
cular la polarizacion resultante debemos analizar la figura
inversa de polos final asociada a la direccién del campo eléc-
trico aplicado. El fenémeno ferroeléctrico en nuestro problema
consiste en la inversion de los dominios desfavorablemente
orientados. En el formalismo texturista, esto conduce a que la
figura inversa de polos del policristal polarizado vale “2” en el
hemiferio 0 < @< /2 y “0” para /2<@<TL

Calculando:

g2 T

2P 5 | 5
P==4 Tdf j-i:w;qhu'rrgbn'gb i
JE i u F A

[37]

5.3 Cristales en forma de hojuelas extensas en (0,0,1)

Las fases de Aurivillius tienden a cristalizar en forma de
hojuelas extensas en la cara (0, 0, 1), con la polarizacién espon-
tanea [P, 0, 0] paralela a esta superficie. Al prepararse una
cerdmica (policristal), el proceso termomecanico que culmina
en la sinterizacién da lugar por lo general a una textura de
simetria axial en que resulta fuertemente favorecida la direc-
cién [0, 0, 1] paralela a la direccién de prensado, que coincide
con la direccién en la cual se aplica a posteriori el campo eléc-
trico polarizador. Caracterizamos cuantitativamente esta des-
favorable condicién.

La Figura 3 representa la figura inversa de polos correspon-
diente a la direccién del prensado axial aplicado sobre una
muestra hipotética durante su obtencién. Los “casquetes pola-
res” sombreados expresan una elevada poblacién de planos de
la forma {0, 0, 1} paralelos a las caras de la cerdmica. Antes de
la aplicacién del campo eléctrico externo, la figura inversa de
polos posee simetria axial alrededor del eje [0, 0, 1].
Representamos esta figura inversa como una distribucién de
Gauss alrededor de los polos de la forma {0, 0, 1}. Como ancho
de la distribucién, para poner un ejemplo de textura “afilada”,
damos el valor de 10°:

=[1E !
R=Re 58]

6 se mide en radianes. R es tal que se satisface la norma de 41t

— R = 66.667
daR, f-." Y sin it = 4

“ [39]

Al aplicar el campo externo, se invierten las poblaciones
correspondientes a dngulos @> 11/2 y se pierde la simetria alre-
dedor de los polos {0, 0, 1}. La figura inversa de polos pasa a
ser:
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o} Falabl p<al2

i R

R =

[40]
Para evaluar la integral [39] necesitamos la relacién 6 = 6(¢, f3).
Esta es:
cos B =sen @ cos B [41]

La evaluacion numérica de [39] conduce al resultado:

L 1 g [ L YT .
F= = li|'-I'|:-I:|.'|-.-|-.E_| = il = CLIKERTE

[42]

6. EFECTO PIEZOELECTRICO

El estudio de cambios en la polarizacién debidos al fenéme-
no ferroeléctrico es la puerta que da acceso al cédlculo de los
pardmetros piezoeléctricos del policristal.

La piezoelectricidad global de un policristal de Aurivillius
polarizado es una superposicién de efectos como el represen-
tado en la Figura 2, sopesados por la distribucién de orienta-
ciones de los vectores de polarizacién. Las matemadticas de este
promedio se resumen como sigue.

El médulo piezoeléctrico longitudinal medio, en un caso de
textura de fibra, estd dado por la ecuacién [43], donde P(¢) son
los polinomios de Legendre, [ 8 ] y [ 20], y los coeficientes §,
vienen dados por [44]. Las ecuaciones [43] y [44] son, respecti-
vamente, las expresiones particulares de las ecuaciones [32] y
[33] para el caso del tensor piezoeléctrico, de rango r = 3.

(d) = ER09) + 5R($) [43]

(o=1)

Figura 3: Casquetes de poblaciones favorecidas por una textura de
fibra asociada a cristalitos en forma de hojuelas extensas en el plano
0,0,1).
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Las ecuaciones [44] expresan una idea central del Andlisis
Matematico de Texturas: Los coeficientes del desarrollo de las
propiedades fisicas del policristal estdn determinados por los
pardmetros del monocristal e/ y por los coeficientes del desa-
rrollo de la textura C#. Los valores de estos tltimos se obtie-
nen por aplicacién de la ecuacién [29].

Presentamos a continuacioén el calculo del médulo piezoe-
léctrico longitudinal de dos policristales hipotéticos de
PbNb,O, los cuales poseen respectivamente las texturas de
fibra “inicialmente aleatoria” y “Gaussiana afilada” de las sec-
ciones 5.2 y 5.3.

Para el célculo de las integrales en [29] se introducen las
mismas funciones R(h) que las empleadas para determinar la
polarizacién. Los coeficientes e se calculan aplicando las for-
mulas [17] a [19] y los valores numéricos [23]. Como ejemplo
damos el cédlculo de para la textura Gaussiana:

[ Hﬁ,rz.'l"'.“ - R e _le - stulguif]
. T

‘ ' [45]

Los arménicos esféricos k,“(h) estdan dados en la Seccién 3.
Los resultados de los cédlculos son los siguientes:

Textura inicialmente aleatoria:

=

B a)

dlgaiisl 5 )

ammidemi x )

Fig. 4. Cortes [3 = constante de las superficies d(h) de un monocris-
tal de PbNb,O, y de policristales hipotéticos con texturas inicial-
mente aleatoria y Gaussiana. Compdrese con la Figura 2.
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—

Cl=307 CO=-1172

E =4172

Textura Gaussiana:

E =282

—-1.318 7 = 1683

C=0605 O

EwB218 E=1757 7]

La Figura 4 muestra cortes de = constante de las superfi-
cies d(h) del monocristal y los dos policristales hipotéticos ana-
lizados. Se hace evidente que el policristal con la textura tipica
de una cerdmica formada por cristalitos en forma de discos
exhibe una piezoelectricidad mucho m4s débil que las poten-
cialidades que brindan los cristales constituyentes. Ese es el
problema de la textura en los ferroeléctricos de Aurivillius.

7. ANALISIS DE UN CASO REAL

La presente seccién la dedicamos a la aplicacién de las herra-
mientas que venimos estableciendo a la interpretacién con
enfoque texturista de los interesantes resultados experimenta-
les obtenidos por In-Sook Yi y Masaru Miyayama (14). Estos
autores reportan la medicién de pardmetros dieléctricos y de
conductividad eléctrica tanto en monocristales como en cera-
micas policristalinas del ferroeléctrico de Aurivillius

PbBi,Ti,O,

7.1 Constante dieléctrica

= T 1 T
ot
Esii %} P

1™ 1
Epixj

b L]

o . 1 ] 1

51 I 2 ]

i

Figura 5: Dependencia angular de la constante dieléctrica del
PbBi,Ti,O,. La curva punteada (Em) representa al monocristal, la
continua (Ep) al policristal texturado. La abscisa (x) es el dngulo
polar, medido en radianes.
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Figura 6: Constante dieléctrica del PbBi,Ti,O,; en funcién del ancho
de la textura Q.

-
n
=

Figura 7: Célculo de la conductividad eléctrica para cerdmica
PbBi,Ti,O,; en funcién de la temperatura. Datos: Tensor conductivi-

dad del monocristal y textura del policristal.

Las curvas discontinuas (extremas) representan los logaritmos de las
conductividades monocristalinas 011 = 022 > 033. La curva de pun-
tos es ge, el logaritmo de la conductividad policristalina, determina-
do experimentalmente por Yi, Miyayama. ac es el logaritmo de la
conductividad policristalina, calculado en la presente investigacién.
Las abscisas Ti son temperaturas inversas.
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Nuestra Figura 1, asi como los valores numéricos dados en
[22], se basan en las mediciones de Yi y Miyayama para el
monocristal. Los autores realizan un recorrido por frecuencias
y temperaturas, de los cuales hemos extraido los datos corres-
pondientes a la temperatura de Curie y la frecuencia de 1
MHz. El articulo que analizamos también reporta la medicién
de la constante dieléctrica de una cerdmica policristalina tex-
turada. Especificamente, bajo las condiciones T = T,f=1MHz,
estos autores reportan para el policristal:

£, = 3000 [48]

En la presente investigacién nos hemos propuesto caracteri-
zar los resultados de Yi y Miyayama a partir de una represen-
tacién de la distribucién de orientaciones por medio de una
figura inversa de polos formada por una campana de pobla-
ciones alrededor de la orientacion preferida (0, 0, 1), tipica de
los ferroeléctricos de Aurivillius. Matemadticamente, propone-
mos una funcién R(h) del tipo [38], con anchura Q variable:

. [N
|r . |10
Ry = Ke (49]

Realizando cdlculos similares a los de las secciones ante-
riores, se encuentran las superficies &h) de policristales con
texturas de diferentes intensidades. La Figura 5 muestra un
corte para dngulo azimutal constante del caso Q = 20°. Se
presenta como referencia el corte correspondiente a la mues-
tra monocristalina. Comparese con la Figura 1. En la Figura
5, los valores correspondientes al dangulo polar nulo se inter-
pretan como &;;.

Realizando un recorrido por los posibles valores de Q, se
puede construir la grafica que muestra la dependencia tedri-
ca de &, del policristal en funcién de la anchura de la dis-
tribucién de orientaciones. Esta grafica es nuestra Figura 6.
Si tomamos como hipétesis de trabajo que la funcién [49]
representa semicuantitativamente la textura de la cerdmica
policristlina del articulo que analizamos, encontramos
entonces que el ancho de la campana de orientaciones en
dicha cerdmica es aproximadamente Q = 23°.

7.2. Conductividad

Yi y Miyayama (14) investigan también las conductividades
DC y AC de su material. Consideremos desde el punto de vista
texturista la Figura 6 de su articulo. En esta figura se dan las
componentes en x; y x; del tensor conductividad DC del
material investigado, monocristal y policristal.

El mismo algoritmo que hemos usado para la constante die-
léctrica lo hemos aplicado al caso de conduccién. Hemos
tomado nuestra textura axial gaussiana de anchura 23° y

hemos calculado la conductividad en el eje x; del policristal a
partir de las conductividades del monocristal.

El cdlculo lo hemos hecho para el rango de temperaturas
(inversas) dado en la Figura 6 de Yi y Miyayama (14). Nuestros
resultados se muestran en la Figura 7 del presente escrito. La
coincidencia con la curva experimental es aceptable.

8. CONCLUSIONES

Los métodos del Andlisis de Texturas constituyen herra-
mientas poderosas para la caracterizacién cuantitativa de la
relacién estructura-propiedades en materiales piezo-ferroeléc-
tricos, en particular para la investigacion de cerdmicas de
Aurivillius. En el presente trabajo se ha discutido la influencia
de texturas tfpicas en esta familia de 6xidos sobre la polariza-
cién, el efecto piezoeléctrico, la constante dieléctrica y la con-
ductividad. Se logra un pronéstico aceptable de las propieda-
des policristalinas a partir de los datos del monocristal y la
modelacién de la textura.
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