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Introduction
.

Les ceramiques piezoelectriques sans plomb, notamment K, sNa, sNbO; (KNN), representent des candidats attractifs pour remplacer
les matériaux contenant du plomb, Grace a des calculs DFT, cette étude analyse I’influence du dopage par Ti, Zr et Hf sur ses
propriétes structurales, electronigques et piézoelectriques, Le but est de déterminer le dopant le plus efficace pour concevoir des
L dispositifs electromécaniques a haute performance et longue duree de vie, .
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Methodologie Proprietes piezoelectriques

* Modélisation de la structure de KNN pur et dopé 0'!0/
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KosNagsNDO; “osNBsNDOs Nz KNN-Ti KNN-Hf
: | Compositions (KNN)
o x=0,5 y=0,125 y=0,125 y=0,125
* PA4mm (99) Coefficient piézoélectrique e;3(C/m?)
< a (A) =b (A):3,9810, ¢ (A):4,010 e33(C/m?) 3,30 3,44 3,25 2,43
% a=p=y(°)=90° . Constant piézoélectrique d;; (pC/N)
s 2*%2*2 supercell 80 [4]
X Kl_XNaXNbl_yMyO3(M: T1, Zr, Hf) d33(PC/N) 80 [5] 118 112 of
aVvecC y:O,125 89 [6]

*Constant piézoélectrique ds; (PC/N),
*Coefficient piézoélectrique e;3(C/m?),

« Comparaison avec une éetude

. » , « Résultats Théorigues obtenus dans cette bibliographique sur le dopage avec un
Proprletes Stru ctu ra Ies recherche. pourcentage de 5 % de Zr ou Ti [7].
3,6 —ve— eaa(c;mz) | 120 150 - —M— Ref 5% de Zr & Ti
o KO 5Na0 5NbO3 KO 5Na0 5NbO3 KO 5Nao 5N bO3 3.4 1 " ";:'lu - W dy(pCiN) 140-. @ This work?
Composition  K;:NaysNbO, ’ i ’ ’ ’ ’ | x iz 119 - )
9 , - ~ 130 - ~.
-Ti -Zr -Hf 3,2 - ; * 1"-;; | 100 , A "'"--._.
4,1095 = ) =z o120 LNy S
a(A) 3,92 3,98 3,90 S 3’0'. H“{, 90 o& g 110- /,- /./ ~®
& | y 5 E 3 3 100 - - /
c(A) 4,1394 3.05 4,08 3,02 o 21 g \ = 3] ¥
. o 2 26- -70 . ,
Tetragonalite 4 497, 1,007 1,025 1,005 - L e "1 &
(c/a) 24 » 70 -
4,585 ' i o ' . ' 50 60 . T : T : T
KNN KNN-Ti KNN-Zr KNN-Hf KNN KNN-Zr KNN-Ti
Densité (g/cm3) 4,498 [1] 4,221 4,301 4,721 Composition Composition
4,280 [2 L, : : .
1%% ] Constante piezoélectrique theorique ds; (PC/N)en fonction de la composition dans KNN-

E gap(eV) 1,82 1,75 1,25 M avec M=Ti, Zr, Hf,

1,552 [3]

Proprietes electroniques
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Densité totale d’état (TDOS ) de K, sNa,sNbO; pur et dopé Ti, Zr et Hf
y y I ® _.
References Conclusion & Perspectives
> Le dopage (Ti, Zr, Hf) améliore la reponse piezoélectrique du KNN par modification de la structure électronique et cristalline,
Pour_ la > Zr est le dopant optimal avec dss = 118 pC/N, nettement supérieur au KNN pur (~75 pC/N),
~Version » Timontre une amélioration notable, tandis que Hf induit une forte anisotropie mais une reponse piézoelectrique plus faible,
integrale. v Validation expérimentale : confirmer les performances piézoélectriques prédites des structures dopées,

v Optimisation future : explorer le co-dopage pour maximiser la réponse électromécanique,
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