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Experimento: espalhamento (elastico) de raio X
por elétrons da amostra

Sample

| wide angle X-
ray scattering

small angle X-
ray scattering

https://www.princetoninstruments.com/learn/x-ray-scattering/intro-to-x-ray-scattering



https://www.princetoninstruments.com/learn/x-ray-scattering/intro-to-x-ray-scattering
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Oscillating electric charge emits polarized light

Optical / electromagnetic emission of oscillating charge is polarized:
« no component of E-field L to oscillating charge
« Small source (size « 1) emits dipole radiation: E, « cos 8 (see Fig.)
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Oscillating electric charge emits polarized light

Optical / electromagnetic emission of oscillating charge is polarized:
» no component of E-field L to oscillating charge
» Small source (size « 1) emits dipole radiation: E; « cos 6 (see Fig.)

Arrows indicate E-field Intensity emitted in different directions




*X-ray scattering structure factors of liquid PCl;
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Superposicao da onda eletromagnética espalhada pelos elétrons
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N é o numero total
de elétrons no
sistema, distribuidos
entre os diferentes
atomos

N z

2o o . '.ﬁ;- . ____.::11:_:
y e 3 s 3

cargas atomos i=1 eletron n=1



Questdo: como sdo as expressoes de P e Q na dltima
expressdo da intensidade da luz espalhada?
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Exemplo solido unidimensional: N dtomos localizados em posicées 1; = la,i = 0,1, ...N — 1,
fixas. Nuvem eletrénica de cada atomo com geometria esférica, densidade de carga uniforme.

(i) Fator de estrutura: interferéncia da radiacdo espalhada por diferentes atomos

Da expressdo para o fator de estrutura, temos,
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Essa condi¢ao que encontramos é a condigcdo de Laue para os maximos de difracao de um sdlido
unidimensional (ver Kittel, cap. 2, Eq. 22)

G-d=2mm.

Lembrando que § = k' — k, o vetor diferenca entre os vetores de onda da onda emitida e onda
espalhada, podemos verificar que essa condigdo se reduz, para qlid, a condi¢do de Bragg (ver
Kittel, cap. 2, Eq. 4)

6 6
2ksen (f) a = 2mmn, ou 2asen (E) = mA.

Para um cristal real, tridimensional, o quadro é semelhante, como pode se ver na figura
experimental de difracdao de pé de cristal de KCl e KBr, retirada de Kittel (Fig. 31).




(ii) Fator de forma: interferéncia da radiacdao espalhada pela distribuicdo espacial da carga
eletronica no atomo.
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se tomamos o eixo z das coordenadas polares paralelo ao vetor e!4°?. Invertendo a ordem da
integracdo e efetuando a segunda integral por partes, obtemos

. 4mn
F(q) = qT{Sen(an) — qRycos (qR,)}-

Entdo, F(0) = ?nRﬁ, e F(G) =0, para gR, = g (verifique graficamente). Para raio atdmico
R, da ordem de um quarto do espacamento da rede a, teriamos um envelope do fator de forma
que pode “esconder” o fator de estrutura. Veja na figura:



Observe que quanto menor a dimensao que se gt
angulo de espalhamento necessario.




O fator de estrutura de liquidos: lidando com as flutuac¢des térmicas de posicao

No caso dos liquidos, os atomos ndao possuem posicoes de equilibrio bem definidas, portanto,
para obter a interferéncia da radiacdo espalhada pelos mesmos & necessario tomar a média
térmica sobre o espaco de configuragdes de posicao. Nesse caso, a intensidade da luz espalhada
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