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persiste apds longos tempos de moagem. O tamanho de
grao, deduzido dos dados XRD, sofre uma forte redugdo
nas primeiras horas de moagem, estabilizando-se em
cerca de 15 nm. As amostras foram espalhadas em fita
gomada de kapton e foram registrados espectros de es-
trutura fina de absorc¢do estendida de raios-X (EXAFS)
na faixa de 1.000 eV apés as bordas K do Cu e do Fe,
no modo de transmissdo. Os dados obtidos confirmam
a mudanga observada no ambiente local pela técnica
XRD. Apés 72 h de moagem, as oscilagdes EXAFS nas
bordas K do Cu e do Fe portam o padréo caracteristico
de estruturas fcc. A incorporagdo do Fe-alfa (bec) na
estrutura do Cu (fcc) ocorre entre 6 e 24 h de moa-
gem. Os resultados obtidos fornecem forte evidéncia de
ligacao quimica a nivel atémico entre Fe e Cu na liga
FegoCur7g, com estrutura final determinada pela rede do
Cu, obviamente dominada pela concentragao usada.
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Sabe-se que os elementos ferro e cobre sao imisciveis en-
tre si, exceto para concentra¢des atémicas muito peque-
nas em ambos os lados do diagrama de fases. Através
da técnica de moagem severa, usando-se um moinho vi-
bratério mecanico na UFES, foi promovida a formagao
da liga Fe3oCu7gqr%. A mudanga estrutural, indicando
incorporagao do ferro-alfa (bcc) na matriz do cobre
(fec), foi acompanhada com espectros de difracio de
raios-X em func¢do do tempo de moagem (t = 6, 24,
34, 48 e 72 h). As amostras, em po, foram distribuidas
em fita gomada dupla face e fixadas a um manipulador
zyz¢ dentro da camara de amostras na linha TGM do
LNLS. Foram registrados espectros de refletividade na
faixa do ultravioleta de vicuo 45— 100 eV. A transi¢io
da banda M1 3 para a banda de valéncia é caracterizada
por um pico cuja energia varia de acordo com o tempo
de moagem, saturando em 0,8 eV (apés t = 48 h).
Atribuimos tal variagdo a uma transferéncia de carga
do orbital 4s-4p do Fe para a banda 3d do Cu, res-
ponsavel pela elevagao do nivel de Fermi ¢r da liga.
Utilizando o modelo de elétrons livres, onde a concen-
tra¢ao de portadores é proporcional a ei./g, encontramos
que a transferéncia de carga é de 0,17 e/atomo para o
Cu (ep = 7.0 eV). Este resultado é consistente com
um resultado tedrico baseado em calculo variacional da
densidade local de estados, que prevé a transferéncia de
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0,1 e/4atomo em um cluster Fe14Cu4gatomos (equivalente
a FeasCur7a:%)-
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A dindmica de réde de metais vem sendo estudada te-
oricamente e experimentalmente por diversas décadas.
Os modelos tedricos que reproduzem completamente as
curvas de dispersdo de fonons medidas sdo os melhores
modelos para metais. Existem na literatura dois tipos
de modelos de metais, conhecidos como modelo do pri-
meiro principio e modelo fenomelégico. Poucos autores
trabalharam com o modelo do primeiro principio devido
ao fato de que tanto a Fisica quanto os cdlculos com-
putacionais envolvidos sdo bastante complicados. Por
outro lado, os modelos fenomenoldgicos contém pou-
cos parametros e o calculo computacional envolvido é
mais simples e muitas vezes reproduzem a curva de dis-
persdo com mais exatiddo que o modelo do primeiro
principio. Em 1993, Wallis et al propuseram um mo-
delo para metal cibico onde consideraram for¢a cen-
tral de pares, for¢a angular e utilizaram a condigao de
equilibrio do cristal. O célculo foi baseado no pseudo-
potencial. Nés, utilizando a idéia deles, desenvolvemos
o modelo completo e consistente para metais ciibicos,
baseando-se no modelo fenomenoldgico. Nés aplicamos
nosso modelo para calculo de fénons em sédio e cobre
e encontramos uma boa concordancia com valores ex-
perimentais. No presente trabalho, consideramos nossa
idéia usada para metais cibicos e aplicamos para me-
tais hep. Os metais hep possuem dois dtomos na célula
unitédria. A intera¢io de um dtomo com outro se divide
em forga central, for¢a angular pelo método de Clark e
forca eletonica pelo método de Krebs. Nés também uti-
lizamos a condigao de equilibtio do cristal. Aplicamos
o presente modelo para calcular a curva de dispersao
de fonons em duas direcdes de simetria, i.e., [0001] e
[0170] para magnésio. Nés comparamos nossos calculos
de fonons com medidas experimentais apresentadas na
literatura e encontramos uma boa concordancia-
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Fluorperovskitas constituem materiais amplamente in-
vestigados como meios potencialmente laser ativos. En-
tre eles centros Pb*(1) em BaLiF3:Pb>* apresenta-
ram boas propriedades éticas do ponto de vista de um
possivel candidato a meio laser ativo. Visto que es-
ses centros resultam da intera¢do entre impurezas de
Pb%*t e centros de cor, foi necessario efetuar-se um es-
tudo otimizado da formagio de defeitos induzidos pela
irradia¢do tanto em cristais de BaLiF3 puro como em
cristais contendo impurezas de chumbo. No presente
trabalho apresentamos os resultados referentes & in-
fluéncia da temperatura e da dose de irradiagio com
elétrons de alta energia na formagao de centros de cor
no BalLiF3 puro crescido ao longo de duas direg¢des:
<100> e <111>. Apresentamos também alguns dados
referentes a experimentos de ilumina¢io com luz ultra-
violeta dos defeitos formados durante o processo de irra-
diagao a fim de verificar sua estabilidade fotonica. Além
disso foi possivel efetuar algumas atribui¢des quanto a
natureza dos defeitos observados ndo s6 por comparagao
dos nossos resultados experimentais com aqueles obti-
dos para cristais de KM gF3 e LiF como também por
intermédio de previsdo tedrica da absor¢io de alguns
agregados de centros F (Fy, Fif, F3 e F3) no cristal
de BaLiF3. Para essa previsao tedrica foi utilizado um
modelo modificado baseado na estimativa dos niveis de
energia das moléculas de H e seus derivados ( H, H3,
HZ) imersos num meio de constante dielétrica equiva-
lente & do cristal estudado. Essa comparagap € perti-
nente visto que a absor¢ido de agregados de centros F
depende essencialmente das distancias intervacancias.
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Caracterizacao da saturagao da emissao do Ho

no sistema Tm:Ho:YLF.
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O sistema Tm:Ho:YLF é um dos sistemas laser mais es-
tudados atualmente devido & relevancia das aplicagdes
que emissdes no infravermelho possuem nos dominios
das telecomunicac¢des e medicina . Depois do desenvol-
vimento de lasers de semicondutor baratos na regiio
de bombeamento ( 780 nm ) tornou-se vantajoso uti-
lizar esse sistema para produgao de emissio em 2 um,
ao invés da utilzagdo de lampadas flash. No presente
trabalho estudou-se a saturagdo que ocorre na emissao
do 10n de Hélmio quando bombeado intensamente pelo
diodo, ocasionando somente um aumento da emissao
do ion de Tilio. A espectroscopia de emissio reali-
zada permitiu uma integracdo quantitativa, obtendo-
se o numero de fétons emitidos para cada canal lumi-
nescente, permitindo assim quantificar essa saturagao
de transferéncia de energia. Foram determinadas as
eficiencias de luminescéncia para as emissoes do Tiilio

269

e Hélmio bem como das emissdes de conversao ascen-
dente, balanceando os nimeros de fétons e populag¢ao
dos niveis envolvidos. Quando utilizada uma amostra
de Tm(6%):Ho(1%):YLF o bombeamento nao deve ul-
trapassar 2 W pois ndo ha aumento da emissao do Ho.
As eficiéncias de transferéncia de energia foram deter-
minadas em trés sistemas para os quais a concentragao
de Ho variava de 0,4,1 e 2 mol % enquanto a concen-
tracdo de Tm pemaneceu em 6%. A principal contri-
bui¢do do trabalho é indicar a faixa étima de poténcia
que permite a obtencdo de agdo laser eficiente laser.
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O Niobato de Litio (LiNbO3) é um material dielétrico
com uma larga faixa de aplicagdes tecnolégicas, como
por exemplo em transdutores, moduladores de fase, ge-
radores de segundo harmoénico, defletores de feixes, con-
jugadores de fase, guias de ondas dielétricos e elementos
de memoria, para citar algumas. Esta imensa gama de
aplicagdes deve-se principalmente as propriedades pi-
roelétricas, piezoelétricas, eletro-Gpticas e fotoeldsticas
deste material, que apresenta ainda birrefringéncia e
um forte efeito fotovoltaico. Neste trabalho, estuda-
mos o comportamento termoluminescente (TL) deste
cristal que, de forma semelhante ao comportamento da
Turmalina, continua apresentando emissao mesmo apds
aquecimentos sucessivos, sem que se tenha que excitar
novamente a amostra (através de luz UV ou radiagao
v, por exemplo). A curva de emissio TL de amos-
tras nominalmente puras deste cristal apresenta dois
picos bastante intensos, em torno de 130 e 300°C, su-
perpostos por uma série de emissdes rapidas. O pico
em 300°C nao é observado durante o processo de res-
friamento, ou em aquecimentos posteriores da mesma
amostra, o que constitui o comportamento padrao dos
materiais termoluminescentes. Este pico, no entanto.
volta a ser observado se a amostra receber luz visivel.
Por outro lado, o pico a 130°C continua presente tanto
no processo de resfriamento quanto em aquecimentos
posteriores do mesmo material. A repeti¢ao do ciclo
de aquecimento/resfriamento, realizado com a mesma
amostra, revelou que a intensidade deste pico chega a
crescer cerca de 40%, apds 8 medidas sucessivas, e tem
uma forte dependéncia com a taxa de aquecimento em-
pregada. Uma interpretagdao proposta para este com-
portamento é a existéncia de um mecanismo piroele-
troluminescente no “bulk” do cristal, responsavel pela
série de emissdes rapidas, enquanto o pico de TL esta-
ria relacionado com a recombinagdo de cargas devida



