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Obliczenia ab initio dla cienkich wildkien PbZr, ;Ti, ;05

Cienkie wiékna PbZrg 5Tig 503 (skrétowo zwane widknami PZT) naleza do grupy
materiatéw XXI wieku nowej generacji, nazywanych materiatami inteligentnymi o stero-
walnych wtadciwosciach i grubosci mniejszej od 200 pm. Ich unikatowe wtasnosci mecha-
niczne i fizyczne sprawiaja, ze moga one by¢ z sukcesem integrowane z innymi materiatami
w celu uzyskania wtasciwosci nieosiggalnych na zadnej innej drodze. Stworzone na ich ba-
zie elementy aktywne, wbudowane w material konstrukcyjny i tworzace rozproszona sie¢
sensor6w i (lub) aktywatoréw daja mozliwosé realizacji zadanych zadan monitorowania,
adaptacji i sterowania elementem konstrukcyjnym. Szczegélnie wazne sa uktady widkien

piezoelektrycznych PZT.
Przy wykorzystaniu formalizmu teore-

tycznego z pierwszych zasad, zwanego takze
ab initio, przeprowadzono programem
SIESTA [1] obliczenia teoretyczne wlasnosci
strukturalnych, elastycznych, a takze struk-
tury elektronowej dla cienkich wtokien wy-
konanych z PbZrg 5Tig.503 (PZT) o struktu-
rze tetragonalnej. Postuzono sie¢ metoda DFT
i uogélnionego gradientu potencjatu GGA [1],
[2]. Uzyskano parametry komérki elementar-
nej dla struktury réwnowagowej zgodne z eks-
perymentalnymi — rys. 1. Wartosci érednie
stalych elastycznych otrzymane dla odksztal-
) cen w zakresie 0.1%-1.0% wynosza: Ci; =
S{{‘ff;a;égoiogkiéijfigggjzgfa 445.8 GPa, Cy3 = 388.6GPa, Cpp = 149.3
GPa, 013 = 166.1 GPa, 044 = 109.1 GPa,
Ces = 98.1GPa — rys. 2. Uzywajac tych wielkosci oraz korzystajac z tensorowej po-
staci modulu Younga obliczono: E(100) = 358.7 GPa, E(001) = 295.9GPa, E(011) =
251.8 GPa, E(110) = 59.1 GPa, E(111) = 258.1 GPa. Poréwnano je z danymi eksperymen-
talnymi.

State elastyczne C11 i Ca2 wykazuja liniowe zachowanie wraz ze wzrostem odksztat-
cenia, ale pozostale Cs3, Cyy, Cs5 1 Cge dla deformacji az do 0.5% sa dobrze dopasowane
przez logarytmiczna lini¢ trendu. Oznacza to, ze w obszarze maltych naprezen wystepuja si-
ty krétkozasiegowe, ktore przeciwstawiaja sie zewnetrznej sile deformujacej. Wartosci tych
stalych maleja w sposob eksponencjalny ze wzrostem deformacji do okoto 0.5% i pozostaja
state az do 1%. Odksztalcenia wieksze od 1% nie sa badane, bowiem rzeczywiste materiaty
ceramiczne powyzej tej wartosci ulegaja zniszczeniu.

Wartoéci kierunkowych modutéw Younga sa w przyblizeniu state — rys. 3, ale w kie-
runku (001) pojawia sie zachowanie eksponencjalne w zaleznosci F(001) od odksztalcenia,
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podobne do tego dla stalej elastycznej C's3 w tym kierunku. Eksperymentalne wartosci
modutu Younga zostaly zmierzone dla cienkich wiékien PZT jedynie w kierunku wzdtuz
promienia i mieszcza si¢ w zakresie 108-120 GPa w temperaturze pokojowej.
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Rys. 2. Teoretyczne zaleznosci stalych elastycznych od odksztalcenia [2]

Wiyniki teoretyczne obliczen stalych elastycznych (rys. 2) przewyzszaja eksperymen-
talne o ponad 50%, ale efekt ten wynika z faktu realizowania obliczen dla idealnej sieci
krystalicznej (ktéra w rzeczywistosci nigdy nie wystepuje), znajdujacej sie w temperaturze
zera bezwzglednego. Wprowadzenie pojedynczych defektéw punktowych skutkuje uzyska-
niem zadowalajacej zgodnosci teorii z doswiadczeniem.
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Rys. 3. Teoretyczne zaleznosci kierunkowych moduléw Younga od odksztalcenia [2]
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