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摘要     传统的材料研究方式是耗时费力的试错法 , 现代材料科学研究方式转向基于材料信息学(material

informatics)理论的数据生产和利用——采用各种数据挖掘方法以发现材料数据下隐藏的构效关系和知识, 对新材

料进行预测和验证. 在总结过去对钙钛矿结构氧化物铁电材料数据挖掘实践结果的基础上, 选择多种不同原(离)

子特征组合的元素对BiFeO3-BaTiO3(BF-xBT)铁电固溶体陶瓷进行替代实验, 重点探索三方-赝立方结构相界附近

组分的BF-xBT基三元固溶体陶瓷的铁电相变和介电、压电响应性能. 实验发现替代元素的性质是BF-xBT基三元

固溶体陶瓷制备工艺条件和介电损耗、压电响应等电学性质的决定因素, Bi(Zn1/2Ti1/2)O3是当前发现的对BF-xBT

基固溶体陶瓷进行改性、获得可工程实用的高性能高温压电陶瓷新材料的有效组元. 与现有商用偏铌酸铅和钛酸

铋系压电陶瓷材料相比, 它们可采用相同的固相反应电子陶瓷工艺制备、但具有更高压电响应等综合性能, 为研

制高灵敏高温压电传感器提供了新材料选项.  
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高灵敏、小型化、低成本、高稳定等压电传感器

的飞速发展势必要求压电陶瓷材料具有更新快、性能

好、增值高、污染少等优点[1]. 现阶段商用压电陶瓷

依然是以Pb(Zr,Ti)O3 (PZT)材料为主, 然而, PZT压电

陶瓷一方面在制备和使用过程中会对环境带来危害, 

另一方面无法在高温环境下工作[2]. 因此, 设计开发

高温、高压电响应、高温度稳定、低成本无铅/低铅

压电陶瓷材料成为材料工作者的重要任务 . 虽然

(K,Na)NbO3(KNN)[3], (Bi0.5(Na,K)0.5)TiO3-BaTiO3
[4]和

Ba(Zr0.2Ti0.8)O3-(Ba0.7Ca0.3)TiO3
[5,6]等压电陶瓷近年来

获得广泛研究, 也展示出较好的压电响应, 然而这些

压电陶瓷的居里温度偏低、在居里温度以下还存在铁

电-(反)铁电相变 , 导致这些陶瓷压电性能的温度稳

定性较差, 严重制约了它们的商业应用[7,8].  

为了提高压电性能的温度稳定性 , 有效策略是

设计开发具有较高居里温度且在居里温度以下无结构

相变的新型陶瓷材料体系[8]. BiFeO3-xBaTiO3(BF-xBT, 

x<0.4)无铅压电陶瓷满足这样的要求, 在此组分范围

内存在一个三方-赝立方结构相界、铁电相变居里温

度TC>450℃且TC以下不存在结构相变 , 因而有望得

到具有良好温度稳定性的高压电响应性能 . 不幸的

是, 采用传统电子陶瓷工艺等方法制备的BF-xBT压

电陶瓷表现为低直流电阻、高介电损耗, 使得BF-xBT

铁电陶瓷无法在较高电场下进行极化反转观测和压
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电极化处理. 采用MnO2掺杂和优化烧结制度, Leon-

tsev和Eitel[9]在0.1%(重量百分比)MnO2掺杂的0.75BF- 

0.25BT压电陶瓷中 , 观察到压电常数d33=116 pC/N, 

介电常数εr=557, 介电损耗 tanδ =0.046(下文中未特

别指明的话介电损耗皆为1 kHz的数据), TC=619℃. 

然而 , 陶瓷材料的介电损耗离工程应用要求 (tanδ~ 

0.02)尚有一段差距.  

近年来, 我们在研究BiFeO3的介电损耗问题时, 

发现采用三元固溶体策略可有效提高铁酸铋钙钛矿

结构相的热力学稳定性, 能够稳定、重复获得高直流

电阻、低介电损耗的改性铁酸铋陶瓷材料 [ 1 0 ] .  在

BF-xBT中加入亚稳态Bi(Zn1/2Ti1/2)O3(BZT)钙钛矿结

构氧化物形成三元固溶体即是一个很好的事例 . 周

昌荣课题组 [11]报道了0.6%(重量百分比)MnO2掺杂

0.71(BF1−yBZTy)-0.29BT(y=0.005~0.02)陶瓷具有较大

的压电响应: d33~160 pC/N, 但他们未给出工程应用

重要的介电损耗数据. 赁敦敏课题组[12]报道了1%(摩

尔百分比)MnO2掺杂的(0.70-y)BF-0.30BT-yBZT压电

陶瓷, 在y=0.05时具有极大压电响应性能: d33=139 

pC/N, kp=0.31, εr=650, tanδ =0.043, TC=529℃. 本课

题组[13~15]确定了BF-xBT-yBZT三元固溶体的三方-赝

立方结构相界 , 实验发现陶瓷的晶粒尺寸对相界位

置和压电响应有显著影响, 在0.27≤x≤0.31, 0.01< 

y<0.05组分范围内, 粗晶陶瓷的d33≥145 pC/N. 优化

锰掺杂量和烧结工艺条件, 0.22%(重量百分比)MnO2

掺杂0.696BF-0.29BT-0.014BZT粗晶陶瓷材料的压电

性能为d33=150 pC/N, kp=0.36, kt=0.42, ε33
T/ε0=660, 

tanδ =0.033, TC=513℃; 0.17%(重量百分比)MnO2掺杂

0.69BF-0.27BT-0.04BZT粗晶陶瓷的压电性能为d33= 

145 pC/N, kp=0.33, kt=0.41, ε33
T/ε0=570, tanδ =0.034,  

TC=510℃ . 它们具有优良的时间老化和热退极化老

化性能 , 比如0.17%(重量百分比)MnO2掺杂0.69BF- 

0.27BT-0.04BZT陶瓷样品, 经三年室温老化后, d33> 

140 pC/N, tanδ ~0.033, 在−40~100℃温度范围内厚度

谐振频率和径向谐振频率的温度系数为−0.9‰, 厚度

机电耦合系数kt的温度系数为2.3‰. 这些工作表明 , 

钙钛矿结构BF-BT-BZT三元固溶体是研发高稳定性

无铅/低铅压电陶瓷的有效体系.  

传统的新材料研究基于耗时费力的试错 (trial- 

and-error)过程. 为了进一步理解和提高BF-xBT陶瓷

材料的压电性能 , 本文将应用新近发展的材料信息

学理论方法 , 在钙钛矿结构氧化物数据挖掘结果的

指导下, 重点研究三方-赝立方结构相界附近不同元

素替代对BF-xBT陶瓷的铁电相变和压电响应性能的

影响.  

1  实验 

采用改进的固相反应电子陶瓷工艺[13~15]制备Mn

掺杂BF-xBT-yABO3系列三元固溶体陶瓷样品 (ABO3= 
Bi(Zn1/2Ti1/2)O3, BiScO3, BiAlO3, Ba(Bi1/2Nb1/2)O3, 
Ba(Zn1/3Nb2/3)O3, BaZrO3等), 所用原料及其纯度为: 
Bi2O3(99% Alfa Aesar), Fe2O3(99.945% Alfa Aesar), 
BaCO3(99.95% Alfa Aesar), TiO2(99.9% Alfa Aesar), 
ZnO(99.5% Acros), Nb2O5(99.9% Alfa Aesar), ZrO2 
(99% Alfa Aesar), Sc2O3(99.9% Aladdin), Al2O3(AR, 
SCRC)和MnO2(99.9% Alfa Aesar). 根据设计的组分

按化学计量比进行计算和称量 , 在玛瑙研钵里用无

水乙醇做助磨剂手工研磨2 h. 磨好的粉料在700℃下

预烧保温5 h, 预烧后的粉料用同样的方法手工研磨 

2 h, 在780℃下进行第2次预烧保温5 h. 2次预烧后, 

粉料再次进行手工研磨, 并加聚乙烯醇(PVA)黏结剂

造粒, 随后在200 MPa下将粉料压成圆片样品. 600℃

保温2 h排黏; 对不同组分样品, 在900~930℃范围选

择合适的温度进行若干小时烧结 , 烧结时样品放置

在密闭的氧化铝坩埚内, 烧结后样品随炉冷却.  

使用X射线衍射 (XRD)技术测量样品的晶体结

构. 样品的断面形貌采用扫描电子显微镜(SEM)进行

表征. 进行电性能测试前, 将烧结后的样品进行表面

抛光处理, 在样品表面涂覆银浆, 涂好银浆的样品在

650℃下保温10 min后随炉冷却. 用LCR数字电桥对

样品进行室温介电常数和介电损耗频谱测量 , 进行

高温介电常数和介电损耗温谱测量. 样品在120℃的

硅油中极化, 施加8 kV/mm的电场并保压15 min, 将

已极化好的样品放置24 h, 采用中国科学院声学研究

所的准静态压电系数d33测量仪(ZJ-6A)测试样品的压

电常数.  

2  结果讨论与分析 

近年来 , 数据挖掘方法和信息理论在材料科学

领域拓展其应用, 一门被称之为材料信息学(material 

informatics)的理论方法已开始应用于发现材料数据

下隐藏的构效关系 , 并对新材料进行预测 [16]. 在数

据科学范式下 , 借助数据挖掘的算法模型和相关领

域专业知识(domain knowledge), 通过发现数据间的

因果(causal)关系或相干(correlation)关系 , 材料工作
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者开始尝试建立“按需设计”的新材料预测理论和方

法 . 不同于既费时又费力的试错式实验和数值模拟

方法 , 材料信息学方法基于过去已存在的可靠数据

或实验中产生的新数据 , 对每一材料对象选择合适

的数字化描述符 , 通过机器学习等数据挖掘方法建

立目标性质与描述符之间的关联关系, 采用内插/外

推等方法进行新材料对象及其性能预测 [17]. 在此过

程中 , 有关材料特征(fingerprint)的数字化描述符的

选择不是那么直接和显而易见的 , 需要借助不同材

料领域的专业知识和经验 , 并且与所关注的性质或

现象紧密相关; 同时, 机器学习等统计算法模型经常

遇到过拟合(overfitting)问题 , 即算法模型虽然可以

准确拟合手头的材料数据、但无法合理解释其关联关

系、由此导致对新材料的一些不正确预测 [18]. 因此, 

有效集成数据算法模型和基于材料理论的物理模型

是材料信息学研究的一大挑战 , 我们不能只是应用

机器学习进行数据的统计拟合、而应该认识到: 即使

是同一性质参数也可能有多种物理化学机制、要先对

材料进行分门别类再进行描述符选择和构效关系的

数学拟合 , 经循环迭代获得物理的算法预测模

型[19,20].  

选择好的描述符是理解和预测材料性质的基石

和关键. 凝聚态物理理论告诉我们, 材料的宏观物理

行为是原子系统集体的呈展(emergence)现象 , 很多

时候无法直接用原子的特征量——原子序数、元素周

期号、离子半径、电负性等来描述原子堆积系统的结

构及其相关性质 [21]. 铁电物理领域知识 (domain 

knowledge)表明, 原胞约合质量、结构容忍因子、A/B

位离子半径比等是钙钛矿结构氧化物(ABO3)很好的

数字化描述符, 它们可以直接从原(离)子的特征参数

计算得到, 与所研究的材料化学式一一对应[22]. 晶格

动力学相变理论表明, 当涨落(包括热涨落和量子零

点涨落)与铁性序参量的大小相等时, 钙钛矿结构氧

化物将发生结构相变: 结构相变温度可以用涨落的描

述符量化描述、相变性质由铁性序参量的性质决

定[23]. 通过对钙钛矿结构氧化物进行数据挖掘, 本课

题组[24,25]发现: (1) 铁电相变的居里温度TC与原胞约

合质量(μ )之间满足量化关系 : 2
C ( )T a b cμ μ μ= + + , 

系数(a, b和c)对特定的元素组是常数(即可以用该系

数组对元素性质进行分类); (2) 结构容忍因子(t)是预

测铁弹相变的好的描述符: t=1时晶体为立方相, t>1

时发生立方-四方铁弹结构相变, t<1时发生立方-三

方(正交、单斜)铁弹相变. 结构容忍因子虽然与铁电

相变没有直接的关联 , 但却是预测固溶体材料准同

型结构相界位置的较好描述符[26,27]; (3) 只有当铁电

活性离子的体积小于配位氧离子笼的间隙(间隙体积

的大小同时包括动能项和势能项的贡献)时, 铁电活

性离子将离开配位氧离子笼的对称中心位置 , 从而

导致对称中心破缺和铁电序参量的产生 [25]. 铁电活

性离子偏离对称中心的距离是预测铁电结构相变的

较好描述符 , 它不仅提供了铁电性产生的原子尺度

的物理起源、还可以直接用于描述铁电序参量的强

度[28~30].  

基于上述数据挖掘结果, 对钙钛矿结构BF-xBT

固溶体陶瓷进行了不同的元素替代以调控其铁电相

变居里温度和相关物理性质 , 元素选择基于不同的

原子质量(原胞约合质量、轻重)和A/B位离子半径比

(大小)组合, 具体详情见表S1. 前期实验已知BiFeO3

和BaTiO3晶体分别为钙钛矿结构三方和四方相 , 它

们能够形成连续二元固溶体, 在富BF组分区域存在

一个三方-赝立方结构相界[9,31~34]. 在钙钛矿结构PZT

和BF-BZT-PT等压电陶瓷的实验研究中 , 发现晶粒

尺寸也是调控结构相界位置和压电响应性能的一个

重要手段[35,36]. 结合陶瓷晶粒尺寸等微结构观测, x= 

0.275曾被确定为BF-xBT细晶(~1 μm)陶瓷的结构相

界[32]、x=0.33为粗晶(~5 μm)陶瓷的结构相界[33,34].  

选择0.73BF-0.27BT进行Al, Sc和Zn1/2Ti1/2替代Fe

实验, 选择0.69BF-0.31BT进行Bi1/2Nb1/2, Zn1/3Nb2/3, 

Zr等替代Ti实验, 同时也进行了高BF含量的BF-xBT- 

0.04BZT实验 . 采用改进的固相反应电子陶瓷工艺 , 

制备了表S1所列不同组分MnO2掺杂BF-xBT基钙钛

矿结构固溶体陶瓷. 采用X射线衍射(XRD)测试了陶

瓷粉末的晶体结构, 典型结果如图1所示. 在XRD测

试时, 衍射角2θ 在39°附近的衍射峰可以作为区分三

方与赝立方相的探针[13~15]: 1个衍射峰对应赝立方相, 

对应 (111)p c晶面 ;  而2个衍射峰对应三方相 ,  对应

(006)R与(202)R晶面. 在Origin图形软件中进行峰形

拟合, 如图1所示, BF65-BT32-BZT3样品可用一个对

称的Voig t形峰进行拟合 ,  而BF74-BT22-BZT4, 

BF69-BT27-BZT4, BF69-BT27-BiScO3, BF69-BT27-  

BiAlO3和BF69-BT27-BZT4+0.003ST+0.023PT等样品

是2个对称Voigt形峰叠加的结果. 结合BF-BT二元固

溶体相图和XRD测试结果, BF65-BT32-BZT3陶瓷是

钙钛矿结构赝立方相, 图1显示的其他样品是三方相,  
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图 1  不同元素替代BF-xBT陶瓷样品室温粉末X射线衍射图谱 . 
BZT3-BT32:BF65-BT32-BZT3, BZT4-BT27:BF69-BT27-BZT4, BS4- 
BT27:BF69-BT27-BiScO3, BA4-BT27:BF69-BT27-BiAlO3, BT26.3- 
BZT3.9-PST:BF69-BT27-BZT4+0.003ST+0.023PT, BZT4-BT22:BF74- 
BT22-BZT4. 其中, 用*标记的衍射峰来自类γ-Bi2O3 结构杂相. R和pc

下角标分别代表三方和赝立方相. 蓝色线代表Voigt形拟合峰, 红色

线代表拟合结果 
Figure 1  Powder X-ray diffraction patterns recorded at room tempera-
ture for various BF-xBT-based ternary solid solution ceramics: BF65- 
BT32-BZT3 (labelled as BZT3-BT32), BF69-BT27-BZT4 (BZT4- 
BT27), BF69-BT27-BiScO3 (BS4-BT27), BF69-BT27-BiAlO3 (BA4- 
BT27), BF69-BT27-BZT4+0.003ST+0.023PT (BT26.3-BZT3.9-PST) 
and BF74-BT22-BZT4 (BZT4-BT22). The peak marked by star * come 
from impurity phase in γ-Bi2O3-isostructure. R and pc subscript for 
rhombohedral and pseudocubic phase, respectively. Blue and red lines 
are fitting results of Voight-shaped peaks and their sum in Origin soft-
ware, respectively  

更多结构指认结果见表S1. (006)与(202)衍射峰劈裂

程度表明 , BF69-BT27-BZT4, BF69-BT27-ABO3 和

BF69-BT27-BZT4+0.003ST+0.023PT样品靠近三方 -

赝立方结构相界, 而BF74-BT22-BZT4的组分远离相

界 . 需要指出的是 , 对于BF69-BT27-BZT4样品 , 星

号标示的衍射峰来源于类γ-Bi2O3结构第二相 . 这是

因为BZT是钙钛矿结构亚稳相, 它与BF-BT只能形成

有限固溶体; 同时Bi2O3是很好的熔剂 , 接近或超过

固溶限后形成的非钙钛矿结构第二相具有类γ-Bi2O3

的晶体结构, 从热力学角度讲它是比较稳定的[13]. 

铁酸铋(BF)钙钛矿结构氧化物是磁电、压电多重

铁性功能材料探索的一个典型研究对象(playground). 

从电学性能的直接实验测量和工程应用需求出发 , 

制备高阻、低介电损耗(tanδ )陶瓷样品是进行性能评

估、获得可靠实验数据的前提. 由于BiFeO3钙钛矿结

构相的热力学稳定性较低、Bi元素的挥发性等原因, 

传统电子陶瓷工艺制备的BF-xBT等铁酸铋系陶瓷的

介电损耗都比较大, 比如先前报道BF72.5-BT27.5和

BF70-BT30陶瓷的tanδ 分别为0.078[32]与0.088[34]; 通

过掺杂 0.1%(重量百分比 )MnO2和优化烧结条件 , 

BF75-BT25 和 BF67-BT33 压 电 陶 瓷 的 tanδ 降 低 到

0.046和0.068[9]. 通过对影响铁酸铋陶瓷介电损耗的

因素进行数据挖掘和相应的实验验证 , 本课题

组 [10,24]发现铁酸铋钙钛矿结构相的热力学稳定性较

低是导致低电阻、高介电损耗的主导因素, 相比于形

成二元固溶体, BiFeO3钙钛矿结构相的热力学稳定性

可通过形成三元固溶体获得极大提高、Bi的挥发也得

到抑制. 按化学计量比投料、采用改进的固相反应电

子陶瓷工艺890℃烧结制备的Bi0.98La0.02Fe0.99Ti0.01O3

陶瓷的 tanδ小于 0.02, 780℃以上温度烧结制备的

BF-xPT-yBZT 陶 瓷 在 较 宽 的 组 分 范 围 内 tanδ ~ 

0.02[37~39]. 这是本文开展BF-xBT系铁电压电陶瓷研

究的出发点和基础之一.  

对不同元素替代的BF-xBT陶瓷样品进行了室温

介电频谱测量, 图2给出了部分典型结果, 更多结果

总结见表S1. 对比图2和表S1可见, 不同的元素替代

对获得低介电损耗的BF-xBT陶瓷样品有不同的效

果、需要不同的Mn掺杂量. 这是因为, 高温烧结时由

于Bi元素的挥发, 在钙钛矿结构晶格中会留下A位空

位和相应浓度的O空位, 导致较大的介电损耗; 而不

同的元素替代对Bi元素挥发的抑制能力不同 . 掺杂

一定量的MnO2, Mn离子会占据B位, 高温时价态会  

 

图 2  不同元素替代BF-xBT系陶瓷样品的室温介电频谱图: BF69- 

BT27-BZT4+0.003ST+0.003PT (BT27-BZT4-PST), 其余样品简写与

图 1 相同 
Figure 2  Frequency-dependent dielectric constant and loss spectra 
recorded at room temperature for various BF-xBT-based ternary solid 
solution ceramics: BF69-BT27-BZT4+0.003ST+0.003PT (BT27-BZT4- 
PST), other samples same as those in Figure 1 
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升高 , 从而大幅降低O空位浓度 . 虽然掺杂少量Mn

会增加A位空位浓度, 但由于O空位浓度的降低, 可

以有效降低BF-BT基压电陶瓷的介电损耗 [13~15]. 与

BF69-BT27-BZT4相比, BF65-BT32-BZT3的BZT含量

降低、BT含量增加, 1.1%(摩尔百分比)的Mn掺杂量才

使得 tanδ 降低到0.044; BF69-BT27-BiScO3掺杂0.8% 

(摩尔百分比)Mn介电损耗才降低至0.087; 而0.6%(摩

尔百分比 )Mn掺杂BF69-BT27-BiAlO3陶瓷的 tanδ 降

低至 0.045. 对于 0.6%(摩尔百分比 )Mn掺杂 BF69- 

BT27-BaBO3(B=Bi1/2Nb1/2, Al1/2Nb1/2, Zn1/3Nb2/3, Zr和

Sn)陶瓷, 如表S1所示, 本实验获得的最低介电损耗为

tanδ =0.056. 与B位元素替代不同, 少量的Pb, Sr元素

进行替代 , 如BF69-BT27-BZT4+0.003ST+0.003PT和

BF69-BT27-BZT4+0.003ST+0.023PT陶瓷 , 在本文实

验条件范围内即与 0.17%(重量百分比 )MnO2掺杂

BF69-BT27-BZT4 的损耗在同一水平 (tanδ ~0.033). 

增加BF的含量 , 也可降低介电损耗 , 如BF74-BT22- 

BZT4陶瓷的tanδ =0.010. 

对比不同元素的替代效果可以发现 : 通过调控

Mn掺杂量和烧结条件 , BF-xBT-yBZT三元固溶体很

容易获得低介电损耗的陶瓷材料, 比如: 赁敦敏课题

组 [12]制备的1%(摩尔百分比 )MnO2掺杂 (0.70-x)BF- 

xBZT-0.30BT(x=0.0~0.15)压电陶瓷tanδ =0.043; 本课

题组 [13~15]前期制备的0.22%(重量百分比 )MnO2掺杂

0.696BF-0.29BT-0.014BZT和0.17%(重量百分比)MnO2

掺杂0.69BF-0.27BT-0.04BZT压电陶瓷的介电损耗分

别为0.033和0.034. 近来 , 通过调控Mn含量 (图2), 

0.7%(摩尔百分比 )Mn掺杂BF69-BT27-BZT4和0.8% 

Mn(摩尔百分比)掺杂BF74-BT22-BZT4陶瓷样品, 本

课题组获得了tanδ ~0.02及其以下工程应用需求水平

的BF-BT-BZT无铅压电陶瓷 . 广泛的实验和数据挖

掘表明 , BZT是有效提高BF-xBT系钙钛矿结构相热

力学稳定性的第三组元 , 不同的BZT浓度对Bi的挥

发抑制能力不同: BZT含量越高、对Bi挥发的抑制能

力越高, 直至完全抑制, 此时没有Mn掺杂辅助手段

也能够获得tanδ~0.02及其以下的介电损耗性质[13].  

选取那些室温介电损耗较低的陶瓷样品进行高

温介电性质测量, 部分典型测试结果见图3(a). 如图

所示, 介电常数的峰值温度对应铁电-顺电相变居里

温度TC; 对不同元素替代BF-xBT陶瓷测量得到的相

变温度TC总结于表S1. 程晋荣课题组 [31]测试了不同

含量BF-xBT陶瓷铁电相变居里温度: 例如1.0%(摩尔

百分比)Mn掺杂0.69BF-0.31BT铁电陶瓷的TC=479℃, 

0.73BF-0.27BT陶瓷的TC=532℃; 对BF-xBT二元固溶

体采用原胞约合质量为描述符重新作图, 如图3(b)实

线所示, 拟合发现它们很好地满足TC(μ )=a+bμ +cμ2

量化关系. 然而, 广泛地对BF-xBT铁电陶瓷TC的测

试结果表明, 铁电相变居里温度受Mn掺杂量、烧结

条件(不同的介电损耗水平、不同的陶瓷微结构晶粒

尺寸大小)等多种因素影响 [9,31~34,40]; 与程晋荣课题

组结果相比, 存在相当程度的发散(图3(b)), 未来需

要仔细记录实验的相关参数以量化不同因素对居里

温度的贡献. 从图3(a)我们可以确定0.6%(摩尔百分

比)Mn掺杂BF65-BT32-BZT3铁电陶瓷的TC=463℃ , 

低于0.17%(重量百分比)MnO2掺杂BF69-BT27-BZT4

陶瓷的居里温度(TC=510℃), 而0.8%(摩尔百分比) 

 

图 3  (网络版彩色)不同元素替代BF-xBT系陶瓷铁电相变测试. (a) 介电温谱图, 测试频率为 100 kHz; (b) 铁电相变居里温度(TC)与钙钛矿结构

氧化物原胞约合质量(μ)的关系. BF-xBT-yBZT铁电陶瓷的部分结果见文献[13~15] 
Figure 3  (Color online) Measurements of ferroelectric structural phase transition of various BF-xBT-based ternary solid solution ceramics. (a) Tem-
perature-dependent dielectric constant and loss spectra recorded at 100 kHz frequency. (b) Plotting of ferroelectric Curie temperatures (TC) with respect 
to reduced mass of perovskite unit cell (μ). Some results for BF-xBT-yBZT ferroelectric ceramics cited from Refs. [13−15] 
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Mn掺杂的BF74-BT22-BZT4陶瓷的TC=630℃ . 目前

的实验结果表明, 当BZT含量y<0.05时, BF-BT-BZT

三元固溶体居里温度对BT含量的变化趋势与BF-xBT

二元固溶体陶瓷的一致: 即降低BT含量、增加BF含

量居里温度升高(图3(b)). 用Al, Sc替代等摩尔量的

Fe, 实验测得0.6%(摩尔百分比)Mn掺杂BF69-BT27- 

BiAlO3铁电陶瓷的TC=549℃ , 0.6%(摩尔百分比)Mn

掺杂BF69-BT27-BiScO3陶瓷的TC=525℃ . 吴家刚课

题组[41]测试了(1−x)Bi1.05Fe1−yScyO3−xBaTiO3陶瓷的铁

电相变, 实验结果表明, 当y=0.03时, TC随x从0.25增

加到0.35, TC单调下降到~420℃; 当x=0.30时, y从0.01

增加到0.10, TC从520℃单调下降至~460℃ ; 对于

x=0.30, y=0.03组分 , 当Al替代Sc时居里温度降低

~30℃ . Reaney课题组 [42]对 (0.95−x)BiFeO3-xBaTiO3- 

0.05BiScO3三元固溶体的研究结果表明 , 当x从0.25

增加到0.40时, 居里温度单调降低. 赁敦敏课题组[43]

研究了1.0%(摩尔百分比)Mn掺杂0.725BiFe1−xScxO3- 

0.275BaTiO3陶瓷, 观察到TC与烧结温度和Sc的含量

存在依赖现象: x=0.02的陶瓷样品, 烧结温度从880℃

升高至1020℃, 居里温度TC从660℃降低到592℃; 改

变Sc含量, TC的变化没有单调依赖关系. 需要说明的

是 , 吴家刚 [41] 和 Reaney 课题组 [42] 制备的 BF-BT- 

BiScO3陶瓷样品的介电损耗 tanδ分别为~0.12@100 

kHz和∼0.10@10 kHz; 而赁敦敏课题组 [43]铁电陶瓷

的tanδ ~0.035@100kHz.  

用Bi1/2Nb1/2, Zn1/3Nb2/3, Al1/2Nb1/2替代等摩尔量

的Ti, 测得Mn掺杂BF69-BT27-Ba(Zn1/3Nb2/3)O3铁电

陶瓷的TC=429℃ , BF69-BT27-Ba(Al1/2Nb1/2)O3的TC= 

468℃ , BF69-BT27-Ba(Bi1/2Nb1/2)O3的TC=492℃ ; 与

此相对应的是 , Mn掺杂BF69-BT31铁电陶瓷的TC= 

479℃. 对比表S1数据, 基于前述对钙钛矿结构氧化

物铁电相变居里温度和铁电性的数据挖掘关系可知, 

此处铁电相变居里温度的变化与替代原子的质量和

大小变化趋势没有单调的对应关系: 一方面, 这些替

代元素对居里温度的影响可能属于 C ( )T a bμ μ= +  
2cμ+ 方程不同的系数组 [24,25,44]; 另一方面 , 不同课

题组实验数据之间存在较大差异 , 对组分和浓度变

化的观测甚至得到相反的变化趋势 , 因此需要提高

样品质量和实验数据的可靠性. 这些事实表明, 我们

不仅需要更多的实验数据和模拟计算以对它们的贡

献进行量化分析, 更需要提高样品质量(降低介电损

耗等)来获得可靠的实验数据, 以便进行深入的数据

挖掘工作.  

另一方面, 图3(a)所示结果表明, BF-xBT基钙钛

矿结构固溶体氧化物在室温~TC范围内不存在其他结

构相变 . 该特征对获得具有良好温度稳定性的铁电

压电陶瓷材料非常重要 , 这是因为铁电陶瓷在经历

温度循环变化时 , 铁电畴在不同态之间的转化会破

坏极化处理诱导的特定极化状态 , 从而恶化与极化

状态紧密相关的各种性能参数的温度稳定性[7,8]. 本

课题组的前期实验表明, 充分极化的BF-BT-BZT铁

电 陶 瓷 材 料 具 有 优 异 的 温 度 和 时 间 老 化 稳 定

性 [13~15,20]. 对不同钙钛矿结构的氧化物体系铁电陶

瓷进行数据挖掘, 结果发现: (K,Na)NbO3系铁电陶瓷

的压电响应经元素替代, d33已提高到490 pC/N; 但TC

以下存在铁电-铁电结构相变, 比如0.96(Na0.52K0.48) 

(Nb0.95Sb0.05)O3-0.04Bi0.5(Na0.82K0.18)0.5ZrO3(TC=227℃)  

铁电陶瓷在室温附近存在一个三方-四方铁电结构相

变[45]; 准同型结构相界附近组分的(Bi0.5(Na,K)0.5)TiO3- 

BaTiO3陶瓷在100℃~TC范围内存在一个铁电-反铁电

结构相变 ; 而Ba(Zr0.2Ti0.8)O3-(Ba0.7Ca0.3)TiO3陶瓷的

三方-四方铁电结构相变温度恰巧在室温附近. 与此

形成鲜明对比的是, 在准同型结构相界四方相侧, 包

括温度稳定性在内的具有优异综合性能的PZT铁电

陶瓷在室温~TC范围内不存在任何结构相变[8].  

对不同元素替代BF-xBT铁电陶瓷材料进行极化

处理, 设定的极化条件为在120℃硅油中加8 kV/mm

的直流电场保压15 min; 极化后样品放置24 h, 测试

压电常数d33. 1 kHz频率的介电常数ε33
T/ε0和介电损

耗tanδ, 极化情况和所得结果总结于表S1. 从表S1可

以看到 , 不同的元素替代需要不同的烧结条件以获

得较低的介电损耗 , 而不同元素替代也表现出不同

的耐压特性. 比如, 920℃烧结5 h的0.8%(摩尔百分

比)Mn掺杂BF69-BT27-BiScO3铁电陶瓷, 介电损耗

tanδ  =0.087较大 ,  无法在120℃高温极化 ;  室温8 

kV/mm场强极化15 min后 ,  实验测得ε33
T/ε0=541, 

tanδ =0.142, d33=39 pC/N; 930℃烧结5 h的0.6%(摩尔

百分比)Mn掺杂BF69-BT27-BiAlO3陶瓷, 介电损耗

tanδ= 0.045虽然已经大幅降低, 仍然无法在120℃高

温极化 . 室温7.4 kV/mm场强时击穿 , 测得ε33
T/ε0= 

510, tanδ =0.049, d33=28 pC/N; 930℃烧结7 h 0.6%(摩尔

百分比)Mn掺杂BF69-BT27-Ba(Bi1/2Nb1/2)O3陶瓷, tanδ = 

0.059, 120℃高温, 7 kV/mm场强极化15 min, ε33
T/ε0= 

477, tanδ =0.049, d33=32 pC/N; 对于0.6%(摩尔百分比)  
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Mn 掺 杂 BF69-BT27-BaBO3(B=Al1/2Nb1/2, Zn1/3Nb2/3, 

Zr和Sn)陶瓷, 即使在室温也无法加高场强进行极化

处理 . 吴家刚课题组 [41] 对具有较大介电损耗的

(1−x)Bi1.05Fe1−yAyO3−xBaTiO3(A=Sc, Ga, Al等 ; 0.20 

≤x≤0.35/y≤0.10)铁电陶瓷, 120℃高温, 5 kV/mm场

强极化处理 30 min, 观测到的压电响应 d33≤ 180 

pC/N. 赁敦敏课题组 [43]对具有较小介电损耗(tanδ~ 

0.035)的Mn掺杂 0.725BiFe1−xScxO3-0.275BaTiO3(x≤

0.08)陶瓷采用的极化程序是, 120~150℃极化20 min, 

然后在6 kV/mm场强下冷却到室温, 观测到的压电响

应d33≤129 pC/N. 到目前为止 , 在已尝试过的各种

第三组元中, BF-xBT-yBZT三元固溶体陶瓷具有最好

的耐压特性, 120℃高温击穿场强大于8 kV/mm. 比

如, 920℃烧结10 h, 1.1%(摩尔百分比)Mn掺杂BF65- 

BT32-BZT3 陶瓷极化后的压电性能为 ε33
T/ε0=650, 

tanδ =0.048, d33=127 pC/N; 930℃烧结5 h, 0.8%(摩尔

百分比)Mn掺杂BF74-BT22-BZT4陶瓷极化后的压电

性能为ε33
T/ε0=274, tanδ =0.012, d33=75 pC/N; 更多例

子见本课题组前期工作报道[13~15,37].  

铁电唯象理论表明 , 压电响应d33与电致伸缩系

数 Q11 、诱导极化强度 P3 、介电常数 ε33 满足 d33= 

2Q11P3ε33
[1]. 根据电介质物理理论, 诱导极化强度P3

可以用介电常数ε33表示 . 由此 , 上述压电响应关系

通过模式识别之主成分分析法(principal component 

analysis)降维转化为 2
33 33 33d a bε ε= − 形式 , 式中的系

数 (a, b)不是常数、与电致伸缩系数等物理量相

关[13~15,38]. 在Origin软件包中对钙钛矿等结构铁电陶

瓷的d33与ε33关系进行最小二乘法拟合 , 它们满足
2

33 33 330.24 0.000018d ε ε= − 统计关系[38,39]. 压电常数和

介电常数之间的强相关性源于 , 它们都是铁电自发

极化同一物理量对不同外场的响应特性 . 通过数据

挖掘得到了压电响应和介电常数之间量化关联关

系[13~15,20,37~39], 它表明要想获得大的压电响应、需要

有效提高介电常数. 进一步的数据挖掘可知, 铁电材

料组成元素的极化能力、浓度是否在晶体结构相界附

近是获得高介电常数(压电响应)的本征因素, 而缺陷

种类与浓度、陶瓷材料微结构(包括致密度、晶界、

晶粒大小及其分布)等是调控介电常数(压电响应)的

非本征因素; 另一方面它也可以用作铁电陶瓷极化

处理是否饱和的判据[13,20].  

BF-xBT系铁电陶瓷压电响应性能与降低陶瓷介

电损耗的研究紧密相关. Leontsev和Eitel[9]采用0.1% 

(重量百分比)MnO2掺杂和优化烧结条件, 在降低介

电损耗的基础上实现了BF-xBT(x=0.25~0.33)铁电陶

瓷的极化: x=0.25时介电损耗tanδ 降低至0.046, 获得

的较大压电响应d33=116 pC/N. 程晋荣课题组[31]对不

同组分BF-xBT陶瓷进行的研究, 结果表明1.0%(摩尔

百分比)Mn掺杂BF-0.3BT铁电陶瓷具有较大压电响

应: d33=177 pC/N, εr=740, tanδ =0.045(从对应的介电

常数εr计算d33=167 pC/N); 结构测试显示该组分为三

方-赝立方结构相界. 赁敦敏课题组 [12]同时掺杂Mn, 

加入第三组元和优化烧结条件, (0.70−y)BF-0.30BT- 

yBZT(y=0.00~0.15)陶瓷的tanδ <0.047, 在y=0.05时获

得极大压电响应d33=139 pC/N. 2015年 , Song课题

组[46]报道了0.97[0.67Bi1.05FeO3-0.33BaTiO3]-0.03Bi1.05 

(Zn0.5Ti0.5)O3铁电陶瓷具有可观的压电响应性能(d33= 

324 pC/N, TC=466℃); 然而, 对工程应用至关重要的

介电常数和介电损耗性质参数没有明确给出 . 近年

来, 多个课题组围绕此组分进行了重复实验, 遗憾的

是 , 压电响应远低于Song课题组[46]报道的数值 . 吴

家刚课题组[47]研究了不同组分(1−y)[(1−x)BF−xBT]− 
yBZT(0.25≤x≤0.35/0.01≤y≤0.05)陶瓷的压电性能: 

当y=0.03时 , 压电响应在x=0.285时具有极大值d33= 

155 pC/N; 当x=0.285时, 压电响应在y=0.01时具有极

大值 d33=195 pC/N(从对应的介电常数 εr计算得到

d33=159 pC/N); 当x=0.33, y=0.03时 , 陶瓷的εr~710, 

tanδ ~0.122, TC~420℃, d33~110 pC/N, 压电响应低于

从介电常数εr~710计算得到的d33值. 张波萍课题组[48]

在 0.7BiFe0.95(Zn0.5Ti0.5)0.05O3-0.3BaTiO3 组分获得了

较大压电响应d33= 135 pC/N, 此时 , tanδ =0.07, TC= 

 482℃. 反观PZT铁电压电陶瓷材料的研究历史, 获

得工程应用要求水平的介电损耗性质是比较压电响

应性能的前提和基础.  

不同元素替代BF-xBT铁电陶瓷的压电常数d33、

介电常数ε33和居里温度TC以原胞约合质量μ为横坐

标作图 , 结果见图 4. 为了对比 , 用 33 330.24d ε= −  
2
330.000018ε 计算得到的压电响应d33值也放于图4. 结

果表明 , 具有较低介电损耗的BF-BT-BZT三元固溶

体铁电陶瓷的压电响应d33实验值高于从ε33得到的计

算预测值. 如图4所示, 程晋荣课题组对具有较低介

电损耗的BF-xBT二元固溶体铁电陶瓷的实验结果也

符合该预测关系.  

对于前期优化获得的0.17%(重量百分比)MnO2

掺杂BF69-BT27-BZT4铁电陶瓷 ,  d3 3=145 pC/N,  
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图 4  (网络版彩色)不同元素替代BF-xBT陶瓷的压电常数d33、介电常

数ε33 和居里温度TC与钙钛矿结构氧化物的原胞约合质量(μ )的关系. 

BF69-BT27-BaBO3(B=Zr和Sn)陶瓷的介电常数εr由介电频谱测量外

推得到. 为了对比, BF-xBT[31]和BF-xBT-yBZT铁电压电陶瓷的结果

也在图中一并给出, 后者的部分结果见文献[13~15]. 图中虚线是为

了方便视图 
Figure 4  (Color online) Plotting of piezoelectric constant d33, dielectric 
constant ε33 and Curie temperatures TC with respect to reduced mass of 
perovskite unit cell (μ) for various BF-xBT-based ternary solid solution 
ceramics. The values for BF69-BT27-BaBO3 (B=Zr and Sn) ceramics 
were obtained through extrapolation of frequency-dependent dielectric 
spectrum. For comparison, some results for BF-xBT[31] and BF-xBT- 
yBZT (this work and Refs. [13−15]) ferroelectric piezoceramics were 
also presented together. Dashed line is only for view 

ε33
T/ε0=570, tanδ =0.034. 一方面 , 进一步优化Mn掺

杂量和烧结条件 , 0.7%(摩尔百分比)Mn掺杂BF69- 

BT27-BZT4铁电陶瓷的压电性能为 d33=133 pC/N, 

ε33
T/ε0=550和tanδ =0.025. 这不仅是BF-xBT系铁电陶

瓷介电损耗性质首次达到工程应用水平 , 也初步反

映了压电响应与介电损耗两个参数之间存在相关性: 

都与陶瓷材料的缺陷状态紧密相关.  

另一方面, 为探索A位离子的影响, 初步进行了

2个组分实验: (1) 分别加0.3%(摩尔百分比)的SrTiO3

和 0.3%( 摩尔百分比 ) 的 PbTiO3, 910 ℃烧结 10 h, 

120℃, 7 kV/mm场强下, 极化15 min, 测得陶瓷性能

为ε33
T/ε0=613, tanδ =0.033, d33=144 pC/N; (2) 外加

0.3%(摩尔百分比 )的SrTiO3和2.3%(摩尔百分比 )的

PbTiO3, 910℃烧结10 h, 120℃ , 7 kV/mm, 极化15 

min, 性能为 ε33
T/ε0=649, tanδ =0.035, d33=150 pC/N, 

压电响应高于从介电常数 ε33
T/ε0=649计算得到的

d33(148 pC/N)值; 120℃, 8 kV/mm场强下极化15 min, 

性能为ε33
T/ε0=657, tanδ =0.035, d33=130 pC/N. 与PZT

铁电压电陶瓷相似, 当对BF-xBT系铁电陶瓷进行不

同的元素替代和掺杂等改性后 , 需要进行相应的烧

结条件和极化条件优化.  

基于压电响应与介电性质的材料信息学相关性, 

高性能铁电压电陶瓷新材料的探索模式与传统试错

模式有很大的不同 , 我们可以把压电响应性能的直

接探索简化为对介电性质的探索和压电性能的验证

两个步骤来完成. 这样可以带来3个方面的优势: (1) 

省去很多铁电陶瓷的高温极化处理工作 . 极化处理

的成效与陶瓷样品的直流电阻(离子迁移)和介电损

耗(缺陷种类和浓度)这两个性质紧密相关(表S1), 成

功的极化处理需要耗时费力的样品制备工艺条件的

优化工作; (2) 对那些未掺杂、未优化工艺条件获得

的介电损耗较大的样品 , 我们能够通过介电性质的

测量初步预测压电响应性能水平 , 即从失败的实验

获得隐藏的材料性能信息 [49]. 例如 , 表S1所示0.6% 

(摩尔百分比)Mn掺杂BF69-BT27-BaBO3(B=Zr和Sn)

陶瓷的介电损耗较大(tanδ >1.1), 从介电频谱测试和

电介质理论分析可知 , 此时介电损耗包含空间电荷

和铁电极化弛豫两部分贡献 [50]: 空间电荷的贡献主

要在10 kHz频率以下 , 从频谱的高频部分可以线性

外推 1 kHz时铁电极化贡献部分的介电常数εr分别为

536和544, 以此介电常数值估算的压电响应d33分别为

123和125 pC/N. 通过调控Mn掺杂量和优化工艺条

件 , 本课题组对多种组分饱和极化样品的实验测量

值与外推值的偏差<5%; (3) 在庞大的钙钛矿结构氧

化物化学组成空间 , 可以采用机器学习和第一性原

理计算等方法进行组分筛选、介电性能计算预测, 降

低实验筛选的工作量, 实现新材料的快速发现[51].  

在考虑工程应用要求的介电损耗性质和极化饱

和前提下, 本文从BF-BT-BZT三元固溶体中优选出

两个组分的钙钛矿型高性能高温压电陶瓷材料: (1) 

Mn掺杂BF74-BT22-BZT4, 综合压电性能为d33~75 

pC/N, ε33
T/ε0~260, tanδ ~0.01, kt~0.42, kp~0.29, TC~ 

6 3 0℃ ,  优于目前商用铋层状钛酸铋系压电陶瓷

(K-15: d33=18 pC/N, ε33
T/ε0=140, tanδ =0.03, kt=0.23,  

kp=0.025, TC=600℃); (2) Mn掺杂BF69-BZT4-BT27, 

综合压电性能为 d33~145 pC/N, ε33
T/ε0~570, tanδ ~ 

0.03, kt~0.41, kp~0.33, TC~510℃, 优于目前钨青铜结

构 偏 铌 酸 铅 商 用 压 电 陶 瓷 (K-81: d33=85 pC/N, 

ε33
T/ε0=300, tanδ =0.01, kt=0.33, kp=0.04, TC=460℃). 

与偏铌酸铅和钛酸铋系压电陶瓷材料相比 , 钙钛矿

型BF-BT-BZT固溶体压电陶瓷材料没有结构各向异

性、没有压电性能的各向异性, 可研发切变式高温压

电加速度传感器 . 需要指出的是 , BF69-BZT4-BT27
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无铅压电陶瓷的性能也与PZT-2含铅压电陶瓷材料

的性能相当. 由此可见, 基于材料信息学的数据挖掘

是发现数据隐含的信息和规律、加速新材料研发的有

效工具 , 借鉴KNN和PZT系铁电陶瓷压电响应从二

元到三元、再到多元固溶体的进化史[1,45], 通过新数

据的不断生产和深入数据挖掘 , 必将为下一步高稳

定性的d33>300 pC/N, TC>300℃的无铅压电陶瓷新材

料的发现提供强力的方向性指导.  

3  小结 

有别于传统的试错式 , 本文在钙钛矿结构氧化

物铁电材料数据挖掘结果的指导下 , 从离子质量的

轻重、半径的大小出发选择不同组合特征的元素, 对

BF-xBT固溶体陶瓷进行替代实验, 重点研究了三方-

赝立方结构相界附近组分的BF-xBT基三元固溶体陶

瓷的铁电相变和介电、压电响应性能. 实验发现: 替

代元素的性质是决定陶瓷介电损耗和压电响应的重

要因素; 在Mn掺杂BF-BT-BZT三元固溶体中获得了

工程应用需求水平的介电损耗性质 , 从中筛选出两

个组分的钙钛矿型高性能高温铁电压电陶瓷新材料, 

它们的压电响应性能(d33)分别是商用偏铌酸铅和钛

酸铋系压电陶瓷材料的1.5和4.1倍, 且可采用传统电

子陶瓷工艺规模生产 , 是高灵敏高温压电传感器工

程应用的新材料选项.    

致谢 感谢上海智能电子与系统研究院的支持.  
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Summary for “数据挖掘驱动的 BiFeO3-BaTiO3 铁电陶瓷元素替代效应” 

Effects of substitution element on physical properties of 
BiFeO3-BaTiO3 ferroelectric ceramics driven by  
data-mining oxide perovskites 
Yinglong Jiang1,2, Jun Li1,2 & Jian Yu2* 
1 Department of Physics, Donghua University, Shanghai 201620, China; 
2 Institute of Functional Materials, Donghua University, Shanghai 201620, China 
* Corresponding author, E-mail: jyu@dhu.edu.cn 

Data-mining from reliable extant data on basis of material informatics can lead to unveil those hidden qualitative and 
quantitative rules and make predictions of new materials faster and cheaper, which would reduce human synthesis effort 
than traditional trial-and-error way. In contrast to traditional scenario of material research initiated by scientists’ intuition 
and in a chain of synthesis-observation-analyses of mechanism, modern material research will change into productions 
and applications of data provoked by data science paradigm, while the present bottleneck of material informatics is still 
limited by the number of data. In the field of functional materials of ferroelectric piezoceramics, there are two ongoing 
trends of developing lead-free piezoceramics with thermal aging stability and high temperature piezoceramics with high-
er response for applications like in Internet-of-Things (IoT) and smart systems. Recent years, data-mining on oxide per-
ovskites and designing new perovskite-type high temperature piezoceramics have been carried out and progresses were 
firstly reviewed in a short. Based on those quantitative relationships and rules data-mined out previously, various kinds of 
substitution elements for BiFeO3-BaTiO3(BF-xBT) solid solution ferroelectrics were proposed on basis of the mass and 
cation size features of atom and their effects on ferroelectric phase transition temperature, dielectric and piezoelectric 
properties observed experimentally. The compositions were tentatively chosen near the rhombohedral-pseudocubic 
structural phase boundary in order to check predominant contribution from substitution element. Among those elements 
of Al, Sc, Zn1/2Ti1/2 substitution for Fe and Bi1/2Nb1/2, Al1/2Nb1/2, Zn1/3Nb2/3, Zr, Sn for Ti, it was demonstrated experi-
mentally that Bi(Zn1/2Ti1/2)O3 (BZT) exhibits a very promising effect in the BF-xBT system to obtain piezoceramics pre-
pared using conventional solid state electroceramic processing with robust insulating and low dielectric loss properties 
fulfilled for the requirements of engineering applications. For those low dielectric loss BF-xBT-yBZT ternary solid solu-
tion ceramics, their ferroelectric Curie temperature (TC) follows a quadratic polynomial relation of 2

C ( )T a b cμ μ μ= + +  

and reduced mass of unit cell (μ ) is a good descriptor to represent BF-xBT and BF-xBT-yBZT solid solution perovskite 
numerically. Full poling for piezoelectricity was obtained in Mn-doped BF-xBT-yBZT (x≤0.32, y<0.05) ceramics. So 

far, two ferroelectric piezoceramic materials were selected out: one is Mn-doped 0.74BF-0.22BT-0.04BZT exhibiting 
piezoelectric constant d33~75 pC/N, dielectric constant ε33

T/ε0~260, dielectric loss tanδ ~0.01, thickness electromechani-
cal coupling factor kt~0.42, radial electromechanical coupling factor kp~0.29 and TC~630°C, four times piezoresponse of 
commercial K-15 Aurivillius-structured bismuth titanate ceramics; another is Mn-doped 0.69BF-0.27BT-0.04BZT exhib-
iting d33~145 pC/N, ε33

T/ε0~570, tanδ ~0.03, kt~0.41, kp~0.33, TC~510°C, 50% beyond K-81 tungsten-bronze-structured 
lead metaniobate ceramics. Similar to PbZr1−xTixO3(PZT) system, BF-BT-BZT system exhibits a structural phase bound-
ary and thus their piezoelectric performance and thermal stability could be modified in a wide range through adjusting 
composition and doping. At this point, it is time performing systematical characterizations on BF-BZT-BT perov-
skite-type piezoceramics for high temperature engineering application testing. Based on the correlation between d33 and 
ε33 for piezoceramics data-mined out previously, how to reduce synthesis effort for designing new materials was also 
argued using “bad” dielectric data of those high dielectric loss samples. Our essay demonstrates data-mining driven de-
signing based on material informatics sure able to reduce time-to-insight and human effort on synthesis, accelerating new 
materials discovery and deployment. 

perovskite-type oxides, data-mining, piezoceramics, ferroelectric phase transition, piezoresponse 
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