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Dualidade Onda-Particula

*Max Born introduziu uma interpretacao probabilistica para a
dualidade onda-particula

*Como no caso da radiacao eletromagnética, podemos descrever a
propagacao da matéria a partir de uma abordagem ondulatoria
Broglie diz: se ondas de luz tem propriedades de particulas,
particulas devem ter propriedades de onda. E prop0s que:

e _
p _ E A = E — L E= hV
A pmv
Isto €, ambas as relaces cima sao validas também para particulas

*Essa onda, chamada de funcdo de onda e representada pela letra
grega W, determina a probabilidade da particula ser observada em
uma certa posicao em um certo instante de tempo



Associaremos uma funcéao de onda v (probabilidade da
particula ser observada em uma certa posicao em um certo

Instante de tempo)

Veéa

velocidade
de fase

Funcéo de onda LIJ(X’t) aZ\P 1 82

gue é solucao da equacéo de onda

Uma solucéo simples é a chamada
onda harmonica

Cujo n° de onda ﬂ,

w € a frequéncia
angular
w=2nf=271/T

Curva que viaja na
direcdo de x positivo

Velocidade daondaou \/ = fﬂ,
de fase



Teoria de Schroedinger

*Em 1925, Erwin Schroedinger desenvolve uma teoria para
descrever o comportamento das funcoes de onda

*Ele propde uma equacao que permite obter a forma
matematica da funcao de onda.

*Essa equacao depende do potencial, isto €, das forcas presentes
no problema em questao

*Essa equacao nao pode ser deduzida, mas podemos dar um
“palpite bem fundamentado” e verificar se ele descreve bem a
natureza



Teoria de Schroedinger

*Essa equacao deve ser consistente com as hipoteses de
Einstein e de Broglie

*Ela deve reproduzir a conservacao de energia

*Deve ser linear, para contemplar o principio da
superposicao

Proximo curso



Difracao de RX em cristais

felxe refletido

faize incidants

8] o o o0 o o

posican dos
dtomas narede

* LeideBragg | ni=2dsenb n = ordem de difracdo

Lembre que E = he/ A



Estrutura cristalina

Tabela 3.2 Relaghes entre os Parimetros de Rede e Figuras Mostrando as Geometrias das Células
Unitdrias para Sete Sistemas Cristalinos

Sistema Cristaline Relagbes Axiais Angulos Interaxials Geometria da Célula Unitdria
Cubico awbw=¢ a=fB=y=9" 3 < g :
Tipos de redes cristalinas
Hexugonal ambwe amf=9.y=120 14
Tetragonal ambae awfinymo0 2
Rombosdrico a=h=¢ a=f=ye 9 1
Ortarrdmbico ath=¢ a=f=y=9"
4
Monoclinico a*rhee a=y=9'+§ yr—>
2 , f
Fh—t—y]
Trclinico avhwe avfeysn 1 Fig. 3.4 Uma célula unitdria com os cixos coordenados x, y ¢ z, mos-

trando os comprimentos axiais (a. b e ¢) ¢ os dngulos interaxiais (c, B




Estrutura cristalina

Célula unitaria com Célula unitaria com Agregado com
esferas rigidas esferas reduzidas muitos atomos

Rede cubica de
corpo centrado

Rede cubica de
face centrada

Rede hexagonal
compacta




Estrutura cristalina

Difragcdao de Raios X e Determinagao de
Estruturas Cristalinas

~-@----0----0--@—0—C—0-—

Figg. 3.18 Difrago de raios X por planos de domos (A-A" ¢ B-H"),

Difragao nas variagoes da
densidade eletrénica e
Lei de Bragyg

ni=2d, sent

Onde, para uma rede cubica:

1
d. =
SN FESRFESAy

1)

2)

Técnica de Medida

m' -H-\""-t-\___ i
L 400"
Fig. 3.19 Dragrama esquemitico de um difratémetro de raios X, T =

fonte de raios X, A = amostea, C = detetor ¢ O = o g% ém tarso do
qual a amostra ¢ o detetor giram.

Geometria simétrica (6-26), onde visualizam-
se planos cristalinos paralelos a superficie da
amostra.

Geometrias assimétricas, em geral para
aplicagoes especificas.




Estrutura cristalina

Difracao de Raios X e Determinacgao de
Estruturas Cristalinas

Figure 16 Explanation of the absence of o (100) reflection from a body-centered cubic lattice. The
phase difference between successive planes is w, so that the reflected amplitude from two adjacent

planes is 1 +¢™'"=1 -1 = (.

~@-—-0—-O O 00—

Fig. 3.18 Difrago de raios X por plunos de #tomos (A=A’ ¢ B-B'),

Para rede CCC, valores possiveis para (hkl) séo tais que
h+k+I= inteiro par

Difragao nas variagoes da
densidade eletronica e
Lei de Bragg

nA=2d,, sen0

Onde, para uma rede cubica:
a

=
«/h2+k2+l2 s s T

Ferro (CCC)

(v0)

o

Interakiags (lativa)
I




Estrutura cristalina Difragao de neutrons
10000 |- « experimental data
Rietveld refinement

Material:
Aco Eurofer (CCC)

1 1 1 L
20 30 40 S50 &0 7O &80 90 100 110

26 (degrees)

Fig. 1. Neutron diffraction data from Eurofer 97. The continuous lineisa

fit to the data after Rietveld refinement. r
Ferro (CCC)

| | ‘

Para rede CCC, valores possiveis para (hkl) | || T ]
sdotais que  h+k+|=inteiro par WWIT“TIW

Mo wue i i




Difracao de elétrons

Parte Experimental

Usaremos estruturas cristalinas como objetos difratantes.



Difracao de elétrons

Feixe difratado

Anteparo com
P Croafte /,,-—Telu fluorescente

A
| 20

sl
=

a

208 = (arctg r/D)

Filamento

Feixe de eletrons \

Tubo D = 6,70 polegadas
— D -
Figura c-1. Tubo de raios catédicos para medida

de difracio de elétrons.



Policristal de Al
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A estrutura policristalina do aluminio

B d_”_“q‘x
\\ =g A
Célula de —
ALCFC) ¢
\

ni = 2d senf

Figura ¢-4 - C¢lula cubica de faces centradas e
correspondentes familias de planos cristalinos
com d em ordem decrescente (A.B.C.D).



Planos Cl‘iStal()gI'éTﬁCOS (cont.)

oo, |, o0 o]
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0 <0,2,0
10) *(020)

Quando as
intersecgdes com 0s
€ix0s ndo sdo Obvias,
deve-se deslocar o
plano ou a origem até
obter as intersecgoes
cormretas. * .-,

+1.-1,0
* (110)




Os angulos de difracao sdo obtidos de:
20 = (arctg r/D)

onde r é a distancia entre o ponto de incidéncia do
feixe direto e um ponto de maximo da figura de
interferéncia, medida sobre a tela fluorescente, e D é a
distancia entre o alvo e a tela = 6,70 polegadas!

Lei de Bragg : nA = 2d sen®




Tabela ¢-2 - Pardmetros de um cristal de aluminio (CFC), @ =(4.04=0.01) A,

Familia | d |n % Angulo
a 24 Z
) . A NE | NG 1 _
= €l 25000 4 200
" NI 8+ B £) I a 9, _—
C a (1] <« 2 % o] T
nA=2d,, sent N2 V2 § ]
D g 11| 2 8 P -
V1T VIl ! fm m T 400 n
a @ A JE : 2
A I F |2 A . S ———
I a 61 28 (graus)
B E 2 E 6

Figura 1. Padrie de difracio de pé
(difrategrama) de NaCl

Vamos analisar os 4 primeiros halos de difracao e
determinar A (para cada halo)

Determinar valor médio de A e respectiva incerteza e

comparar com A de deBroglie (lembrar que tensao de
aceleracao dos elétrons foi de 10 kV)



Cristal de grafite

Pela lei de Bragg:
2d sen(d)
A=———
=
onde d € a distincia interplanar de uma certa familia de

planos cristalinos € n é a ordem da difraciio.

Figura ¢c-2. Camadas de redes

hexagonais de um cristal de
arafite em perspectiva.



Cristal de grafite
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