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Resumo 

O titanato de cobre e cálcio (CaCu3Ti4O12), conhecido 

como CCTO, apresenta relevantes propriedades ópticas, 

sendo um material muito utilizado em dispositivos 

eletrônicos 1. Essas propriedades podem diferir conforme 

a microestrutura do material. O objetivo desse trabalho 

foi a análise do CCTO puro e dopado em relação ao 

tamanho de cristalito, bem como suas 

microdeformações. 

Introdução  

Uma das formas de aperfeiçoar as propriedades 

dielétricas do CCTO é o controle da sua microestrutura 2. 

A difração de raios X combinada à métodos 

computacionais como o Método de Rietveld (MR) é 

capaz de fornecer dados importantes sobre tamanho de 

cristalito e microdeformações no retículo cristalino. No 

trabalho presente, os dados apontaram um tamanho 

grande de cristalito para amostras puras de CCTO. A 

partir disso, realizou-se o estudo do comportamento 

microestrutural após a adição de Nióbio e Cromo. 

Material e Métodos 

Para o estudo, utilizou-se dados já disponíveis de DRX 

para nove amostras de CCTO, uma sem dopante e oito 

dopadas com nióbio ou cromo em diferentes proporções. 

Os resultados computacionais foram obtidos através do 

software GSAS II. 

Resultados e Discussão 

A tabela 1 e a figura 1 demonstram a qualidade de 

refinamento. As amostras dopadas com 0,025% de 

Nióbio apresentaram uma dificuldade no ajuste de perfis 

calculado e observado. 

 
Tabela 1. Parâmetros Rwp e S de qualidade de refinamento.  

Amostras Rwp (%) S 

CCTO não dopado 4,28 1,26 

CCTO 0,1% Cr 4,12 1,22 

CCTO 0,025% Nb 6,60 1,86 

 

 
Figura 1. Gráfico de Rietveld para a amostra dopada com 
0,025% de Nióbio. 

 

Na figura 2, os gráficos apontam a tendência de 

crescimento do cristalito e das microdeformações 

quando a amostra é dopada com cromo. O contrário 

ocorre com a adição do dopante Nióbio. A justifica disso 

pode ser a diferença de tamanho de raio iônico (RiNi > 

RiCCTO), causando uma deformação na rede de átomos, 

o que pode aumentar o limite de solubilidade do CCTO 

para esse dopante. 

 

   
Figura 2. Gráficos de Williamson-Hall para as amostras 
dopadas com 1% de Cromo e 1% de Nióbio, respectivamente. 

Conclusão ou Conclusões 

A adição de dopantes pode alterar a microestrutura do 
material, podendo assim causar alterações nas 
propriedades ópticas do CCTO 2. 
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