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Neste trabalho & apresentado o programa MULTI, que realiza simulacdo da difracao
miltipla de raios-X. Este programa foi originariamente desenvolvido para a utilizacdo com
difracao multipla de neutrons, e foram implementadas as modificagoes necessarias para 0s
raios-X. O programa pode fazer a simulacdo do feixe incidente ou do primario ( Laue ou
Bragg). 0 calculo das intensidades & baseado no termo geral da série de Taylor (C:B.R. Pa -
rente e S. Catcha-E11is, Japan J.Appl. Phys. 13, 1501 (1974)), podendo entdo ser considera-
da a interacao simultanea de muitos feixes.

Foram obtidos diagramas simulados para o Si(222) e o GaAs(002) que reproduzem mui-
to bem os diagramas experimentais. 0 program MULTI, possibilita a analise da influencia de
fatores como a polarizacao e a perfeicao cristalina (analisada atraves da largura mosaico e
dimansao do no da rede reciproca em condigdo de difragao) nas intensidades multiplamente di
fratadas. :
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CRI/ll‘lO/Séf_‘J SIMULAGAO DE DIFRAGAO MOLTIPLA DE RAIOS-X NO ESTUDO DE CAMADAS EPITAXIAIS
Conceigdo A.B. Salles da Costa e Lisandro P. Cardoso (Instituto de Fisica / UNICAMP)

Uma primeira aplicagdo pratica_da simulacdo de difracdo multipla de raios-X no estudd
de camadas epitaxiais semicondutoras @ apresentada neste trabalho.

0 programa MULTI, que e objeto de outro trabalho neste Encontro (C. Salles da Costa,
Cardoso,Mazzochi e Parente), foi utilizado com o intuito de simular diagramas de difracao
multipla de raios-X para camadas epitaxiais finas. Como primeiro exemplo, diagramas experi-
mentais foram obtidos para amostras de GaAs/Si crescidas por epitaxia quimica em vacuo(VCE)
usando radiacdo CuKo,. A reflexdo primaria escolhida foi a (002) para camada e substrato .
Observou-se que no_diagrama para a camada as reflexoes secundarias praticamente desaparecian
e apenas as secundarias de superficie sdo claramente observadas, devido ao efeito da espes-
sura da camada (= 1um). Realizando-se as modifi cacoes necessarias no calculo do comprimento
medio dos feixes, podemos reproduzir por simulacdo este efeito. 0 diagrama para o substrato
nao mostra grandes modificacoes devido a sua espessura razoavel (350 wm). Outras aplicacoes
da simulagao ja est8o sendo consideradas.
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| REFINAMENTO DAS FASES FERRI E PARAMAGNETICA DA MAGNETITA ME-
DIDAS COM DIFRAGAO MOLTIPLA DE NEUTRONS. V.L.Mazzocchi e C.B.R.Parente - Ins
tituto de Pesquisas Energéticas e Nucleares - IPEN-CNEN/SP.

Utilizando diagramas experimentais de difragao mﬁltipla, foi
rgalizado o refinamento dos parémetros estruturais das fases ferri e paramag
netica da magnetita. Os/diagramas experimentais foram obtidos com a reflexao
priméria 111 de um cristal natural desse composto, na temperatura ambiente
para a fase ferrimagnética e em 730°C para a fase paramagnética. 0 refinamen
to foi realizado com o auxilio de um programa de computador (MULTI), de cal-
culo de diagramas tedricos de difragao mﬁltipla; o qual emprega o método ite
rativo, de cédlculo de intensidades por aproximagao em série de Taylor. O re-
‘Ifinamento foi feito passo a passo, onde cada parémetro foi refinado isolada-
mente, buscando-se o valor minimo do fator de discordancia R, para esse par§~
hetro. Os valores finais encontrados foram R= 3,96%, para a fase ferrimagné—
tica, e R= 3,46% para a fase paramagnética.
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