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A B s T R A c T

T h e c o r e 一 s h e l l s t r u c t u r e i n S r T IO
,
g r a i n s h a s b e e n d i s c o v e r e d w i t h t h e a n a l y t i c a l e l e e -

t r o n i e m i e r o s c o p e
( A E M )

.

F u r t h e r s t u d i e s s h o w t h a t t h e e o r e 一 s h e l l : t r u e t u r e 15 f o r m e d d u e t o

t h e i n h o m o g e n e o u s d i s t r i b u t i o n o f P b a n d B i i o n s ,

w h i e h m a y i n f l u e n c e t h e P h y s i c a l p r o P e r t i e s

o f c e r a m i e s
.

A d d i t i o n a l l y
,

h i g h
一 r e s o l u t i o n l a t t i e e i m a g e s r e v e a l t h e p a r t i a l e d g e 一 , h a r i n g o f

o c t a h e d r a i n t h e s r T i o 3 e r y s t a l l a t t i c e , a n d t h i s k i n d o f l a t t i c e d e f e e t 15 n o t e o m m o n i n t h e

5 t r u c t u r e o f rh e A B O ,一 t y P e e e r a m i e s
.

K
e y w

o r d : g r a i n o o r e , . r a i 。 一卜e ll
,
l a * t i o e

d
e
卜

e * , e e r a . i。
-

1
.

NI T u o o u e T xo N

S i n c e K a h n ’ 5 r e p o r t [ 1 ] o f t h e g r a i n c o r e 一 g r a i n s h e l l s t r u e t u r e i n B a
T i q

c e r a m i c s ,

r e s e a r e h e r s h a v e p a id g r e a t a t t e n t i o n t o t h e s t u d y o f h o w t h i s c o r e 一 s h e l l s t r u c t u r e 15

r e l a t e d t o e r y s t a l l a t t i e e s , a t o m i c c o m p o s i t i o n s a n d p h y s i e a l p r o p e r t i o s [ 2一 ` ]
.

H o w e v e r ,

t h e r e h a v e s t i l l n o t b e e n a n y r e p o r t s a b o u t w h e t h e r t h e e o r e 一 s h e l l s t r u e t u r e e x i s t s i n

。 t h e r e e r a m i c s t h a n B a T iq
a n d h o w

,

i f a n y
,

t h e y a f f e c t p h y s i e a l p r o p e r t i e s o f c e r a m
-

i c s
.

I n t h i s p a p e r ,

w e w i l l P r e s e n t o u r w o r k o n t h i s a s p e e t : W
e h a v e f i r s t o b s e r y -

e d t h e c o r e 一 s h e l l s t r u e t u r e i n rS T IO3
e e r a m i e s w i t h A E M a n d i n v e s t i g a t e d l a t t i c e

s t r u e t u r e s a n d c o m P o s i t i o n s i n t h e e o r e 一 s h e l l r e g i o n a n d t h e r e l a t i o n b e t w e e n t h e

` o r e 一 s h e l l s t r u c t u r e a n d c e r a m i e P h y s i e a l P r o P e r t i e s
.

F u r t h e r m o r e ,

w e h a v e s t u d i e d

t h e s t r u c t u r e d e f e e t o f s r T IO 3 i n t h e a t o m i e s e a l e w i t h a h i g h
一 r e s o l u t i o n e l e c t r o n

m i e r o s e o p e ( H R E M )
a n d d i s c o v e r e d t h a t t h i s d e f e c t 15 r o l a t e d t o t h e a r r a n g e m e n t o f

t h e o x y g e n o e t a h e d r a i n t h e s t r u c t u r e
.

T h e l a t t i e e i m a g e a n d i t s c r y s t a l s t r u c t u r e

m o d e l r e v e a l t h e e x i s t e n e e o f e d g e
一 s h a r i n g a r r a n g e m e n t o f t h e o x y g e n o c t a h e d r a i n

s r T IO3
, a n d t h i s k i n d o f l a t t i c e d e f e e t s 15 n o t c o m m o n i n t h e s t r u e t u r e o f t h e A BO

3 -

t y P e c e r a m l c s
·

R a w m a r e r i a l s u s e d w e r e T I O
: a n d s 〔 O3

, a n d a s m a l l a m o
un t o f P b O a n d B i

ZO 3

w a s m i x d i n t h e tn t o m o d i f y t h e p r o P e r t i e s
.

C e r a m i e s a m p l e s w e r e P r e P a r e d i n t h e

p r o e e s s o f b a l l
一
m i l l i n g

,

p r e f i r i n g
,

g r i n d i n g
,

d r y p r e s s i n g a n d s i n t e r i n g a n d e u t t o

。 m a l l d i s k s o f 3 m m i n d i a m e t e r a n d 2 5 尸 m i n t h i e k n e s s T h e n ,
t h e y w e r e t h i n n e d

b y a n A r g o n i o n b e a m t i l l a h o l e f o r m e d i n t h e c e n t e r
.

T h e f r i n g e t h i c k n e s s o f t h e

五。 l e w a 、 a b。 u t s e v e r a l h u n d r e d 、
入

,

w h i c h w a 。 s u i t a b l e f o : e l e e t r o n m i e r 。 s 。 o p e
( E M )
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o b s e r v a t i o n
,

F o r a l l t h e o b s e r v a t i o n s w e u s e d J E M
一 2 0 0 C X A E M

a n d H R E M
.

11
,

C o
妞

一

S H以工 S丁R u e T u R E 笼N

L o t s o f E M o b s e r v a t i o n s r e v e a l e d t h e e x i s t e n e e

S r T IO
3

o f e o r e 一 s h e l l s t r u c t u r e f r e q u e n t l y

i n S r T IO
, c e r a m i e g r a i n 。

, e s p e e i a l l y i n g r a i n s o f a b o u t 4 那m i n s i z e
.

F ig
·

1 s h o w 。

t h e g r a i n e o r e 一 g r a i n s h e l l s t r u c t u r e i n s r T io
, c e r a m i e s

.

F r o m t h e f i名u r e w e c a n s e七

t h a t t h e e o r e
( m

a r k e a b y e )
, a b o u t l 严 m i n s i z e

,

15 i n x a i d i n t h e g r a i n a n d s u r -

r o u n d e d b y t h e g r a i n s五e l l (m
a r k e d b y s )

.

I n t h 。 f o l l o w i n g
,

w e s h a l l r e s p e e t i v e l y

d i s c u s s t h e c o r e 一 s h e l l s t r u e t u r e , c o m p o s i t i o n a n d i t s r e l a t i o n w i t h c e r a m i e p r o p e r t i e s
.

l
·

L a t t i c e S t r “ c t “ r o o f C o r e 一 S h e l l

T h e s t r u e t u r e o f S r T IO 3 15

b e i n g 3 9 0 , 凡
.

s e z e e t i v e e z e e t r o n

o f t h e A B O
3一 t y p e p e r o v s k i t e

,

i t s l a t t i e e p a r a m e t e r

d i f f r a e t i o n
V 7 a S

u s e d

r e g i o n s t r u e t u r e a n a l y s i s w a s p e r f o r m e d t o

r i g h t P a r t o f F i g
.

l
,

C a n d 5 r e s p o c t i v e l y

g r a i n s

d e n o t e

1 n

i n t h e o b s e r v a t i o n , a n d m i e r o -

t h e e o r e 一 s五e l l s t r u ` t u r e
.

o n t h e

P a t t e r n s

P a t t e r n s ,

o f g r a i n c o r e s a n d g r a i n s h e l l s
,

w h i c il w e ; e

t h e s e l e c t i v e e l e e t r o n d i f f r a e t i o n

f o u n d
,

b y i n d e x i n g t h e d i f f r a e t i o n

t o b e o f t h e S r T iq
s t r u e t u r 。

.

( 2 0 0 )
,

( 0 2 0 )
a n d ( 1 1 D)

e r y s t a l p l a n e s w i t h

l o w i n d i e e s a p p e a r e d d u e t o t h e i n c i d e n t e l e c t r o n b e a m i n t h e
[ 1 0 0 ] d i r e e t i o n

.

F 19
.

1
.

T E M p h o t o g r a P h o f t h e g r a i n c o r e 一 g r a i n s h e z l

S
,

T h e g r a i n s h e l l : C t h e c o r e
.

T 五e r i g h t P a r t
1 S

s e l e c t i v e e l e c t r o n d i f f r a c t i o n

5 t t U C t U r e

t h e r e s u l t

P a t t e r n
·

i n s r T i 0
3 c e r a m i e s

.

o f c o r r e s p o n d i n g

F i g
.

2 15 t h e g r a i n
一 S h e l l

’ 5 l a t t i e e i m a g e p r 。 je e t e d i n t h e [ 1 0 0 ] d i r e e t i o n
.

T h e l a t t i e e

f r i n g e s o f ( 1 0 0 )
a n d ( 0 1 0 ) P e r p e n d i e u l a r t o e a c h o t h e r e a n b e s e e n c l e a r l y i n t五e

l a t t i e 。 i m a g e , a n d b i s e e : i n g t五。 m 10 t h e
( 1 x o ) l a t t i。 。 w i t h J 一 2

.

5入 s。 r e g u l a r

a r r a n g e m e n t
.

T h e g r a i n e o r e s a r e 5 0 t h i c k t h a t t h o i r l a t t i e e i m a g e e a n n o t b e d i r e c t l y

o b t a i n e d
.

H o w e v e r ,
t h e d i f f r a c t i o n P a t t e r n s i n F i g

.

1 e o n f i
r
m t h a t t h e r e 15 n o

d i f f e r e n e e b e t w e e n s p a e i n g a n d r e l a t i v e P o s i t i o n s i n l a t t i e e s o f t h e c o r e a n d s h e l l

r e g i o n s
.

T h e r e f o r e ,
t h e l a t t i c e s t r u c r u r e s i n t h e e o r e a n d s h e l l r e g i o n s o f S r T i o

。

c e r a m i c s r e m a i n u n e h a n g e d
.

H o w e v e r ,

d i f f e r e n e o i n t h e i n t e n s i t y o f d i f f r a e t i o n

s P o t s m a y b e f o u n d i f w e o b s e r v e c a r e f u l l y t h e d i王f r a c t i o n P a t t e r n o f t h e c o r e -
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s h e l l

f a c t o r

r e g i o n i n F ig
、

l

e q u a t io n w h i c h

T o e x P la in th i s d i f f e r e n e e ,

m a n i f e s t s w e i g h t f a c t o r s f o r

w e u s e t h e f o l l o w i n g s t r u c t u r e

d i f f r a e t i o n s P o t s
.

F * , , 一 见 九aex [ 2二 i ( h
x , + 及, , + 12 , ) ]

,

w h e r e
f i

a r e a t o m i e s e a t t e r i n g f a e t o r s ,

d i f f e r e n t f r o m e a e h o t h e r f o r d i f f e r e n t k i n d s

o f a t o m s ,

( h凌l ) 15 t h e i n d e x o f t h e e r y s t a l p l a n e a n d x , , 夕, , z , a r e r e s p e e t i v e s p a e i a l

P o s i t i o n s o f a t o m s
.

B e i n g o f t h e A B O
3一 t y p e p e r o v s k i t e s t r u ct u r e ,

t h e u n i t e e l l o f

S r T IO
,
15 e o m P o s e d o f o n e S r a t o m

, o n e T i a t o m a n d t h r e e 0 a t o m s
,

U s i n g t h e i r

a t o m i e s P a e i a l p o s i t i o n s ,

w e g e t t h e f o l l o w i n g r e s u l t s
.

{
F 1 0 0

一 f s
,

一 f T ; 一 f o
`

一 fo
:

+ f
o 3 ,

i f h + 及+ l

f s
r

+ f T ; + fo
,

一 fo
Z

一 f
o , ,

i f h + 天+ l

o d d

F 11 0

~

n u m b e r ,

n u m b e r - ( 1)
e V e n

F i g
.

2
.

「0 0 1 ] l a t t i c e i m a g e p h o t o g r a p h o f t h e s r T i o 3 g r a i n s h e l l ( th
e l o w e r

l e f t p a r t 15 i t s s e l e e t i v e e l e c t r o n d i f f r a e t i o n p a t t e r n
)

.

I t e a n b e s e e n f r o m E q
.

( l ) t h a t F l ; 。
15 l a r g e r t h a n F ; 。。

b y a f a e t o r o f 2 f T i
,

a n d t h e r e f o r e ,
t h e i n t e n s i t y o f ( 1 0 0 )

o r
( 0 1 0 ) d i f f r a e t i o n s p o t 15 w e a k e : t h a n t h a t

o f ( 1 10 )
s p o t

,

w h i e h 15 i n c o r r e s p o n d e n e e w i t h t h e d i f f r a e t i o n p a t t e r n 。 f t h e s h e l l

r e g i o n i n F i g
.

1
.

N e v e r t h e l e s s ,

i t c a n b e s e e n f r o m t h e a b o v e r e l a t i o n t h a t d o p i r l g

p b a n d B i a t o m s i n g r a i n s m a y i n f l u e n e e t h e d i f f r a e t i o n P a t t e r n i f t h e d i s t r ib u t i o n

o f d o p e d a t o m s 15 i n h o m o g e n e o u s
.

T h e r e f o r e ,

i t 15 n e e e s s a r y t o f u r t h e r t h e i n v e s t i
-

g a t i o n o f t h e f o r m a t i o n m e c h a n i sm o f t h e e o r e 一 s h e l l s t r u e t u r e f r o m t h e d i s t r i b u t i o n

o f a t o m e o m P o s i t i o n
.

2
.

A t o 那 i c C o m P o s i t i o n

( i
n e l u d i n g

i n C o r e 一S h e l l

In a n S r T i0
3 g r a i n

,

i f a t o m s P b
,

B i d o P a n t s )
a r e d i s t r i b u t e d h o m o -

g e n e o u s l y i n r e s p e e t i v e l a t t i e e p o s i t i o n s ,
t h e d i f f r a c t i o n p a t t e r n h a s t h e f e a t u r e s i n

t h e s h e l l r e g i o n s h o w n i n F i g
.

l ; i f t h e r e 15
a

d i s t r i b u t i o n d e v i a t i on
o f a t o m s i n t h e

l a t t i e e ,
t h e e l e c t r o n b e a m

’ 5 s e a t t e r i n g i n t e n s i t y i n d i f f e r e n t c r y s t a l p l a n e s w i l l e h a n g e

e o r r e s p o n d i n g l y
.

F i g
.

3 s h o w s t h e r e s u l t o f a n a l y s i s o n a t o m i e c o m p o s i t i o n s i n t h e

s r T IO3 g r a i n e o r e 一 g r a i n s h e l l b y t h e X 一 r a y e n e r g y d i s P e r s e s P e c t r u m
.

T h e e n e r g y
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s p e c t r a o f t h e c o r e a n d s h e l l v e r i f y t h a t t h e c o r e 一 s h e l l s t r u C t u r e i n 汾T I O
, g r a i n s 15

f o r m e d m a i n l y d u e t o t h e d i s t r i b u t i o n i n h o m o g e n e i t y o f p b a n d B i a t o m s
·

I n t h e

s p e c t r u m o f t h e g r a i n s h e l l o f F i g
.

3 (
a
) t h e s p e e t r u m p e a k o f p b 15 r e l a t i

v e l v w e a k e r

t h a n t h a t o f T i a n d s
r ,

w h i l e t h a t o f B i 15 m u e h w e a k e r
·

H o w e v e r ,

i n t h e s p e c t r u m

o f t h e g r a i n e o r e o f F i g
.

3 ( b )
,

t h e p e a k s o f p b a n d B i i n t h e c o r e r e g i o n a r e m u c h

5 t r o n g e r t h a n i n t h e s h e l l r e g i o n o f F i g
.

3 (
a
)

.

I t t h e r e f o r e e o n f i r m s t h a t t h e f o r -

m a t i o n o f t h e e o r e 一 s h e l l s t r u c t u r e 15 m a i n l y d u e t o t h e i n h o m o g e n e o u s d i s t r i b u t i o n

o f p b a n d B i a t o m s i n g r a i n s
.

A s p b a n d B i h a v e m u e h g r e a t e r a t o m i e n u m b e r s

t h a n rS a n d T i
,

t h e i r a t o m i e s c a t t e r i n g f a e t o r s a r e e o r r e s P o n d i n g l y l a r g e r
.

W h e n S r

a n d T i a t o m s a r e s u b s t i t u t e d b y p b a n d B i r e s p e e t i v e l y
,

t h e 王o r m e r l a t t i e e d i f f r a e t i o n

i n t e n s i t y m a y e h a n g e ,

w h i e h r e s u l t s i n t h e e l e c t r o n d i f f r a e r i o n p a t t e r n o f t h e c o r e

r e g i o n s h o w n i n F i g
.

1
.

00 102 恤 10 6 10 5 ! : o !
12 114 五。 11。 10 0 102 10斗106 , 08 11 0 !二2 124 11 6 11 5

}
p B s

}B I R

(么 )

CVT互PB5R

F i g
.

3 ,

R e s u l t o f E D s o f S r T i o , g r a i n , h e l l (
a
)

a n d t h a t o f

E D S o f S r T i 0 3 g r a i n e o r e
( b )

.

3
,

R e l a : i o n o f C o r 。 一S h o l l S t r u c , , r e a o d I t , p h夕s i c a l

P r o P e r , i e , w i t h p r e户a r i刀 9 T e c h n o l o g夕

A f t e r t h e e o n f i r m a t i o n o f t h e f o r m a t i o n m e e h a n i s m o f t h e e o r e一 s h e l l s t r u c t u r e

i n S r T i 0
3 g r a i n s ,

i t 15 u n d o u b t e d l y n e e e s s a r y t o f u r t h e r i n v e s t i g a r e h o w

S t r U C t U r e 1 5

i e s
.

H e n e e

r e l a t e d t o t h e p h y s i c a l P ; o p e r t i e s a n d p r e p a r i n g t e e h n o l o g y o f

t h e c o r e 一 s h e l l

S r T IO
; e e r a m

-

w e f o e u o o u r s t u d y o n t w o s p e e i a l h i g h
一 v o l t a g e e e r a m i e e a P a e i t o r

T a b l e l

T h e R e l a t i o n s h i p B e t w e e n p r o P e r t i e s a n d C o n t e n t o
f p b

,

B i i n S r T i 0
3

G r a i n C o r e 一 G r a i n S h e l l

A n a l y s e I r e m G r a i o S h e ll G r 盔 i n C o r e

S a m P l e s P b B i P b B i

I n ` u l a t i o n

I n t e n s i 飞y

( k V / m m )

R e s i s t i v i t y D i e l e e t r i e D i e l e c t r i c

( 口
·
e m ) C o n s t a n t L o s s

s a m P l e l

( b
o x 一 t y p e

)
1 0

。

8 5 10
。

17 3
.

4 4 3
。

1 0 10
1 1

2 5 0 0 < 0
.

0 1

S a m P l e 11

( k i l
n 一 t y p e

)
0

`
5 1 0

.

, 1 7
。

7 4 3
.

6 6 1 0
1 1

2 1 0 0 < 0
.

0 2
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S a m p l e s w h o s e p h y s i c a l p r o p e r t i e s a r e r a t h e r d i f f e r e n t
.

T h e r e l i s r e d i n T a b l e 1 a r e

t h e p r i n c ip a l p h y s i e a l P r o p e r t i e s e f t h e t w o s a m p l e s a n d p b a n d B i c o m p o s i t i o n s i n

t h e e o r e a n d s h e l l r e g i o n s
.

S a m Pl e s 1 a n d 11 w e r e r e s P e` t i v e l y s i n t e r e d i n a b o x 一 t y p e

a n d a k i l n
一 t y p e f u r n a c e

.

I t 15 s h o w n i n T a b l e 1 t h a t r h e p r o P e r t i e s o f S a m p l e l

P r e p a r e d i n t h e b o x一 t y p e f u r n a c e 15 m u e h b e t t e r t h a n t h a t o f S a m p l e 11 P r e p a r e d i n

t h e k i l n
一 t y p e f u r n a e e

.

T h e p b a n d B i c

om
p o s i t i o n s w e r e o b飞a i n e d b y E D S

.

I t 15 v e r y

i n t e r e s t i n g t h a t t h e p b 豆n d B i c o m p o s i t i o n s o f t h e t w o s a m p l e s 叮 e o b v i o u s l y d i f f e r e n t :

t h e p b a n d B i c o m P o s i t i o n s o f S a m p l e 1 i n t h e s h e l l r e g i o n a r e t h r e e t im e s a s m u c h

a s r h a t i n t h e c o r e r e g i o n ,

b u t S a m p l e 11 15 o p p o s i t e t o S a m P l e 1
.

I t 15 e l e a r t h a t

t h e d i f f e r e n e e i n p r o p e r t i e s o f t h e t w o o a m p l e s 15 c a u s e d m a i n l y b y t h e d i s t r i b u t i o n

d i f f e r e n e e o f P b a n d B i e o m p o s i t i o n s i n t h e c o r e a n d s h e l l r e g i o n s S a m P l e 1 w a s

5 i n t e r e d i n r e l a t i v e l y i s o l a t e d f u r n a e e w h e r e i t w a s n o t e a s y f o r p b a n d B i a t o m s t o

v a p o r i z e ,

w h i l e S a m P l e 11 w a s s i n t e r e d i n a k i l n
一 t y P e f u r n a e e w h i e h w a s m u e h l e s s

a i r t i g il t t h a n t h e b o x 一 t y p e f u r n a c e
.

A t h i g h t e m p e r a t u r e ,

p b a n d B i a t o m s e a n e a s i l y

v a P o r i z e i n a k i l n
一 t y P e f u r n a c e , a n d a s a r e s u l t

,
t h e P b a n d B i c o m P o s i t i o n s i n t h e

s h e l l r e g i o n a r e m u e h s m a l l e r t h a n t h a t i n t h e e o r e r e g i o n I n s r T i q
,

t h e d o P i n g

o f p b w a s t o a d iu s t t h e C u r i e t e m p e r a t u r e o f f e r r o e l e e t r i c c e r a m i e s a n d t h e d i e l e e t r i c

e o n s t a n t a t t h e C u r i e r e m P e r a t u r e
.

B i w a s u s e d t o w i d e n t h e C u r i e t e m p e r a t u r e ,
t o

m a k e t h e d i e l e c t r i e d e v i a t i o n n e a r t h e C u r i e t e m p c r a t u r e s m a l l e r
,

t h e r e b y t o p r o d u e e

a r e l a t i v e l y s t a b l e e e r a m i e c a p a c i t o r , a n d f u r t h e r m o r君 t o i n e r e a s e t h e i n s u l a t i o n i n t e n -

s i t y a n d d e e r e a s e d i e l e e t r i e 10 5 5
.

O b v i o u s l y
,

i n a h i g h
一 v o l t a g e c e r a m i e c a p a e i t o r o f

S rT IO3
, rh e l a r g e r t h e r e g i o n o f t h e g r a i n s h e l l 15

,
t h e m o r e s e n s i b l e t h e c e r a m i c s 15

t o 五i g h v o l t a g e
.

N e v e r t h e l e s s
,

t h e p e r f o r m a n c e w i l l b e b a d l y i n f l u e n c e d i f t h e v a p o r -

i z a t i o n o f p b a n d B i a t o m s i n t h e s h e l l r e g i o n 15 g r e a t a n d d o P i n g 15 n o t e f f e e t i v e
.

I t 15 s h o w n t h a t t h e e o r e 一 s h e l l s t r u e t u r e o f S r T IO 3 c e r a m i e g r a i n s m a y g r e a t l y

i n f l u e n e e c e r a m i c P r o p e r t i e s
, a n d t h e f o r m a t i o n o f t h i s s t r u e t u r e 15 e l o s e l y r e l a t e d t o

t h e p r e pa r i n g t e c h n o l o g y
·

W i t h a p r o p e r t e c h n o l o g i c a l p r o c e s s ,

w e m a y t a k e a d v a n
-

t a g e o f t h i s s p e e i a l e o r e 一 s h e l l s t r u c t u r e t o im p r o v e t h e P r o P e r t i e s o f m a t e r i a l s
.

T h e

d i s c o v e r y o f t h e c o r e 一 s
h e l l s t r u c t u r e 15 s i g n i f i c a n t f o r t h e s t u d y o f t h e r e l a t i o n o f

m i e r o s t r u e t u r e s w i t h p h y s i c a l p r o p e r t i e o a n d p r e p a r i n g t e c h n o l o g y
.

111
.

C R Y s T 人 L L人丁丁 l e E E短 r E e T : N S r T IO 3

D e f e e t s o f S r T I O
3 , a s m e d i u m o f h i g h

一 v o l t a g e e e r a m i e e a p a c i t o r s ,

w i l l d i r e e t l y

a f f e e t i t s i n s u l a t i o n s t r e n g t h
.

M
o r e d e f e c t s h a v e b e e n f o u n d i n t h e e o r e一 s h e l l

r e g i o n ,

w h i e h g i v e u s a n o p p o r t u n i t y t o f u r t h e r s t u d y t h e i r s t r u c t u r e c h a r a e t e r i s t i c s
.

F i g 4 15 t h e h i g h
一 r e s o l u t i o n l a t t i c e im a g e o f t h e s r T I O 3 g r a i n s h e l l a l o n g t h e

[ 1 1 1 ]

d i r e c t i o n ,
t h e u p p e r l e f t p a r t b e i n g t h e e o r r e s p o n d i n g s e l e c t i v e d i f f r a e t i o n P a t t e r n

.

T h e l a t t i e e im a g e a n d d i f f r a e t i o n s h o w t h a t t h e s : T IO
3

l a t t i e e p r o
i
e c t e d a l o n g t五e

[ 1 1 1 ] d i r e e t i o n 15 a r r a n g e d i n t h e r h o m b o h e d r a l f o r m
.

A s i n d i c a t e d b y P i n F i g
.

4
,

t h e t h r e e
( 1 1 0 ) l a t t i c e p l a n e s a r e r e g u l a r l y a r r a n g e d a t a n a n g l e o f 6 0 0

.

F r o m t h e

l a t t i e e im a g o a n d e l e c t r o n d i f f r a e t i o n w e e a n s e e t h a t t h e P r o ie e t i o n f e a t u r e o f t h e

s r T i q l a t t i e e a l o n g t h e
[ 1 1 1 ] d i r e e t i o n 15 a e t u a l l y a r e s u l t o f t h e a r r a n g e m e n t o f

T i一 0 o e t e h e d r a i n t h e : h o m b o h e d r a l f o r m
.

T h e m o d e l i n F i g s (
a
) i l l u o t r a t e s t h e

a r r a n g e m e n t o f T i
一 0 o e t e h e d r a P r o ie e t e d a l o n g t h e 〔 1 1 1 ] d i r e c t i o n

.

I t 15 i n a c e o r -

d a n c e w i t h t h e P a u l i p r i n e ip l e t h a t t h e o x y g e n o c t e h e d r a a r e e o r n e r 一 l i n k e d t o f o r m a
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S C r E N C E I N C H I N A ( S

e r i e s A ) V o l
.

3 4

(
a
)

F i g
.

5
.

A t o m i c 5 t r U C t U f e

( b )

m
o d e l ( P

r o
i
e c t e d a l o n g 〔 1 1 1 ] )

o f S r T i 0 3 c r y : t a l l a t t i e e

s c h e m a t i e d i a g r a m o f o x y g e n o c t e b e d r a a r r a n g e m e n t
(
a
)

a n d t h a t c o r r e s p o o d i n g t o

d e f e e t r e g i o n i n F i g
.

4 a n d s e h e m a t i e d i a g r a m o f e d g e一 l i n k e d

a

梦
兀 I l e

a r r a n g e m e n t o f o x y g e n o c t e h e d r a
( b )

.

s t a b l e s t r u c t u r e i n t h e A B q
一 t y P e p e r o v s k i t e c o m p o u n d T h e r e f o r e ,

t h e r e g i o n m a r k e d

b y P 15 t h e P e r f e e t c r y s t a l l a t ti o e o f S r T i乌
.

N e v e r t h e l e s s
, a f t e r c a r e f u l o b s e r v a t i o n

a t t h e r e g i o n m a r k e d b y D i n F i g
.

4
,

w e h a v e f o u n d t h a t t h e h o r i
z o n t a l f r i n g e

( m
a r k

-

e d b y a b l a c k e r o s s
) 15 o f t h e s a m e p e r i o d a s t h a r o f p r e g i o n , a n d t h e o t h o r t w o

p e r i o d i e a r r a n g e m e n t s a t 冬n a n g l e o f 6 0
“ a r e s u b s t i t u r e d b y a s e t o f v e r t i e a l l a t t i e e

f r i n g e ,

w h i e h r e s u l t s i n a P e r P e n d i e u l a r l y a r r a n g o d a b n o r m a l l a t t i e e r e g i o n
.

F r o m t h e

p e r f e e t l a t t i c e s t r u c t u r e o f F i g
.

4 a n d r e l a t e d s t r u c t u r c m o d e l o f F i g
.

5 (
a
) w e d e d u e e
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th a t t h e a bn o rm a l la t t i c e r e g io n D o f F i g
·

4 15 in d u c e d by th e s l ip o f s o m e a t om s

a lo n g t h e
( 1 1 0 ) p l a n e w h i e h in tu r n c h a n g e s t h e l a t t i e e o f th e tw o

( 1 1 0 )
c r y s ta l

p la n e s i n e l in e d a t t h e a n g le 6 0 0
.

o b v i o u s ly
,

t h e a b n o r m a l l a t t i e e a r r a n g e m e n t i n

r e g i o n D i n d i e a t e s t h a t t h e a r r a n g e m e n t o f t h e o e t e h e d r a i n S r T i仇 h a s a l s o e h a n g e d
.

N e v e r t h e l e s s ,

i n p r e v i o u s t h r e e s e t s o f ( 1 1 0 ) l a t t i e e f r i n g e s a t a n a n g l e o f 6 0 0 t h e r e

15 s t i l l a s e t o f f r i n g e t h a t h a s a r e g u l a r P e r i o d
,

t h e s a m e a s t h a t i n r e g i o n P : t h a t

15
,

i n o n e d i r e e t i o n t h e o x y g e n o c t e h e d r a a r e a r r a n g e d i n t五e w a y o f e o r n e r 一 s h a r i n g
.

F i g
.

, ( b ) i。 。 。 。 r r e s p o n a i n g s t r u e t u r e m o d e l e o n s t o u e t e d a e切 r d f n g t o t h e s t r u e t u r e

e h a r a e t e r i s t i c s o f a b n o r m a l r e g i o n D i n F i g
.

4
.

F r o m t h君 l a t t i e e d e f e e t m o d e l o f

F i g
.

5 ( b ) w e c a n s e e t h a t t h e o x y g e n o c t e h e d r a a r e a r r a n g e d t e t r a g o n a l l y a n d h a v e

t h e e o r n e r一 l i n k e d ( 1 1 0 ) l a t t i e e P o r i o d i n t h e d i r e e t i o n i n d i c a t e d b y th e a r r o w
, o f

w h i e h t h e e o n s e q u e n c e 15 t h e a p p e a r a n e e o f t h e a
bn

o r m a l l a t t i e e s t r u c t u r e i n r e g i o n

D i n F i g
.

4
.

I t 15 a l s o k n o w n f r o m F i g
.

4 (
r e g i o n D )

a n d F i g
.

5 ( b ) t h a t i n s r T i o
,

s t r u e t u r e , s o m e o f o x y g e n o c t e h e d r a a r e e o n n e c t e d t e t r a g o n a l l y r a t h e r t h a n r h o m b o -

h e d r a l l y
.

T h i s k i n d o f c o n n e e ti o n c a n n o t b e r e a l i z e d u n l e s s t h e o e t e h e d r a a r e a r -

r a n g e d i n t h e w a y o f e d g e 一 s h a r i n g
.

A c e o r d i n g t o t h e p a u l i p r i n e i P l e
,

t h e e d g e 一 l i n e d

s t r u e t u r e 15 n o t a s s t a b l e a s t h e e o r n e r 一 l i n e d s t r u e t u r e
.

T h e r e f o r e ,
t h i s k i n d o f l a t t i e e

d e f e e t s 15 p o s s i b l y c a u s e d b y t h e im m i g r a t i o n o f p b a n d B i a t o m s i n
`

t h e s a m p l e p r e -

P a r l n g P r o c e s s
·

IV
.
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1
.

T h e e o r e 一 s h e l l s t r u e t u r e e x i s t s i n s r T IO 3 e e r a m i c g r a i n s ,

w h i c h 15 f o r m e d b y

t h e i n h o m o g e n e o u s d i s t r ib u t i o n o f P b a n d B i a t o m s
.

2
.

T h e g r a i n e o r e一 g r a i n s h e l l s t r u e t u r e h a s s o m e e o n n e e t i o n s w i t h p r e P a r i n g t e c h
-

n o l o g y a n d p h y s i c a l p r o p e r ti e s o f m a t e r i a l s a n d 15 s i g n i f i e a n t i n m a t e r i a l s s c i e n c e
.

3
.

T h e r e a r e p l e n t y o f d e f e c t s i n t h e S r
T I O

, g r a i n e o r e 一 g r a i n s h e l l
,

i n e l u d i n g

t h e l a t t i c e d e f e c t o f e d g e 一 s h a r i n g o f o x y g e n o e t e h e d r a
.
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.
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,
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