Fisica IV (IF 2022)
Aula 14

Objetivos de aprendizagem:
- Representar a posicao de um atomo em uma rede cristalina
- Descrever matematicamente a onda espalhada em um atomo da rede cristalina

— Obter o padrao de intensidade de difracdo por um cristal com uma geometria
simples

— Reconhecer as condi¢cOes de Laue e suas consequéncias para obtencao das
direcdes dos maximos de difracéo.

- Reconhecer e aplicar a Lei de Bragg
— Descrever o funcionamento genérico de um difratdmetro de Bragg



Rede cristalina

» Estrutura periodica em 3 dimensoes
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Vetores de base

* Periodos de translacao da rede 14
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* Vetor posicao de um atomo

F:na’+p5+q5 n,p,q inteiros I=(n,p,q) terna



Obs.: Escolhas alternativas dos vetores de base

* Exemplo bidimensional:
l. i.% .. V.



Espalhamento por atomo

* Onda incidente (onda plana): v,(7)=Ae

* Onda espalhada por um atomo no ponto 1:
ikr' k
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* A grandes distancias (>> dimensoes do cristal):
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Funcao de onda em P

° 1é-t0m0: V1< ) —fl( ) Sk Ty
* N 4tomos (soma sobre todas as ternas): I=(n, p,q)

Ae™® . ik(i—d).F F=nd+pb+qc
v(P)= T fili e e e
a 0/*Y»r»=p—

Supondo atomos iguais (paralelepipedo inclinado), separar em
3 somatorias, uma para cada vetor de base :
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Maximos principais

e Interferéncia construtiva simultanea das 3

ComponenteSZ Aoy =2MR ;: Dp="2MB e A;: =258
Obs.: Zeros de sen(A/2).

Condicobes de Laue:
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Picos de intensidade proporcional a (NPQ)?, >> que qualgquer outro maximo
secundario



Obtencao dos maximos

* Achar as direcOes que obedecem simultaneamente as 3
equacoes

* O versor direcao de observacao tem somente 2 graus
de liberdade

 Somente alguns comprimentos de onda permitem
satisfazer todas as equacoes



Caso de vetores base perpendiculares

» Onda incidente na direcdo de um deles (i,||¢||k)
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» Soluches para cada cosseno diretor formam superficies
conicas (angulo de abertura constante)

* Maximos seriam solucdes simultaneas dos 3 cossenos



Solucoes em uma direcao

* Familia de cones de uma dada direcdo, um para cada m




3 familias de cones juntas

 Uma para cada eixo




Plano de corte

1 familia (1 direcéo) Todas as familias (3 direcdes)




Linhas no plano de corte

* Interseccdo com todos os cones
A X




Linhas no plano de corte

* Solucoes
AX




Espectro continuo

* Radiacao de Bremsstrahlung

* Para alguns comprimentos
de onda sao satisfeitas todas
as condicoes

X-ray diffraction pattern from a zinc-
blende (ZnS) crystal. W. Friedrich et al.
Annalen der Physik 346, 971-988
(1913)

- Raio X: onda eletromagnética!



Tubo de raios X




Radiacao de freamento

X-ray Continuum Radiation
(Brehmsstrahlung)

* Bremsstrahlung

Projectile electrons
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Difracao de Bragg

Incident
plane wave
O~

2dsin 6

g : e Constructive interference
dsin® when
e e o o o o nA =2d sin 0
Bragg's Law

* Radiacdo monocromatica
* “Reflexao” nos planos cristalinos

* Condicao de Bragg: 2dsenf=mA (m=1,2,3,...)



Difratometro de Bragg

* Medida do espectro de raios X
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Ralos X caracteristicos

incident
X-ray, electron

KB line
characteristic
(fluorescent) X-ray

Ka line

photoelectron

. nucleus
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molybdenum
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lilas de planos

Vd

Fam

cristalinos




Difracao por po microcristalino

* DirecOes dos planos cristalinos orientadas ao
acaso

* Figura de difracao: circulos

monocristal policristal/po
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