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98-D.1.4 A EXTINGAO SECUNDARTA COMO EXPANSAO EM SERIE DE TAYLOR. C.B.R.Parente e
V.L.Mazzocchi. (Divisao de Fisica Nuclear, Instituto de Pesquisas Energéticas e Nucleares
IPEN - CNEN/SP).

Zachariasen, em continuagao i sua propria teoria da difragao de raios-X em cristais, encontrou
uma formula para o calculo da extingao secundaria presente em cristais reais (Acta Cryst,
(1967). 23, 558). Posteriormente, Cooper e Rouse verificaram que a formula de Zachariasen nao
se aplicava muito bem em difragao de néutrons, particularmente em casos onde a extingao secun-
daria era muito intensa. Propuseram entao uma modificagao na formula, introduzindo nela uma de
pendencia do angulo de espalhamento 20 (Acta Cryst. (1970). A.26, 214). Becker e Coppens, ba-
seados também na teoria de Zachariasen, encontraram uma solugao mais geral paré o problema da
extingao, tanto em raios-X quanto em neutrons, incluindo, da mesma forma, uma dependencia de
20 (Acta Cryst. (1974Y. A.30, 129). No presente trabalho, a extingao secundaria € calculada a
partir da formula de recorrencia encontrada por Parente e Caticha-Ellis, para o caso de difra-
gao multipla envolvendo alta extingao secundaria (Japan. J. Appl. Phys. (1974). 13, 1501), a-
plicada ao caso de dois feixes. Utilizando dados reais de difragdo de néutrons, uma comparagao

é feita entre resultados deste trabalho e os da literatura mencionados acima.

99-D.1.4 |DENSIDADE DE ESTADOS EM LIGAS AMORFAS DE ZRNI COM ORDEM QUIMICA DE CURTO ALCANCE. Jai-

me Duarte Jr. e Sonia Frota-Pessoa (Departamento de Fisica dos Materiais e Mecanica do Instituto de
Fisica da USP).

Utilizamos o método de recorréencia aliado a uma hamiltoniana LCAO parametrizada para a obtengao
da densidade de estados eletronicos em ligas amorfas de Zr Fe . Calculos da densidade de estados no
nivel de Fermi para a liga de Zr Fe assim como resultados anteriormente obtidos para ligas amorfas
de Zr Cu e Zr Ni apreSentaram boa concordancia com os resultados experimentais, excetuando-se a li-
ga de Zr Ni na composicao rica em Ni que apresentou um resultado bem acima do valor experimental. Ar
tigos experimentais sugerlram uma possivel ordem quimica de curto alcance em varias ligas amorfas éﬁ
volvendo metais de transigao. Neste trabalho foi nosso objetivo verificar se a introducdo de uma or
dem quimica de curto alcance poderia explicar a dlscrepanc1a encontrada entre os calculos teoricos e
as medidas experimentais da densidade de estados no nivel de Fermi em ligas amorfas de Zr Ni, nas
composicoes ricas em Ni. Seguindo indicacoes da literatura construimos "clusters" amorfos apresentan
do ordenamento quimico e '"clusters' amorfos com distribuicao randomica. O0s resultados obtidos mos—
tram que a introducao de ordem quimica de curto alcance pode realmente abaixar a densidade de esta-

dos no nivel de Fermi para ligas de Zr N1 ricas em Ni levando a uma melhor concordanc1a com os resul
~ dados experimentais. Essa concordanc1a é mais uma indicagao de existencia de ordem qu1m1ca nessesnm
teriais. (FAPESP, CNPq, FINEP)

-

100-D.1.4 DETERMINACAO DOS PARAMETROS DE DIFUSAO DO OXIGENIO EM TANTALO ATRAVES
DA TECNICA DE MEDIDA DO ATRITO INTERNO*. Roberto de Lima Rodrigues**, Rosana Asche
de Paula** e Tanimara Soares da Silva**.

As impurezas intersticiais tais:como oxigénio, nitrogénio ou carbono em metais
cibicos de corpo centrado podem dar origem & um fendmeno de anelasticidade em fun-
cao da temperatura. Este pico é conhecido como pico de Snoek. O mecanismo deste
efeito € a reorientacdo preferencial dos intersticiais sob a agdo de uma tensao apli
cada.

O objetivo deste trabalho experimental & a determinacdo de alguns parametros
de difusdo do oxigénio em tantalo, através da medida de atrito interno em funcado da
temperatura. A variacdo do atrito interno em func¢ao da temperatura foi obtida uti-
lizando um péndulo de torgao invertido, a freqtiéncia baixa da ordem de Hertz.

A partir do resultado ObtldO, _1(T), supondo que o fendmeno de relaxagao é
simples, foram calculados os seguintes parametros de difusao do oxigénio em tantalo:
energia de ativagdo do processo, fator de freqﬂenc1a e coeficiente de difusao. Os
valores encontrados sdo: H=(1,1650,005)eV, 1-%*=(2,41£0,02)x10'%s-1 e

DO=(7,29i0,06)X10—3cm2/s, respectivamente.

* Trabalho realizado no Dept? de Metalurgia do IPEN/CNEN, Sdo Paulo, sob orienta-

cdo do Prof. Sadamu Koshimizu
** Estudantes de Graduagao do Instituto de Fisica da Universidade de Sao Paulo



