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A Difratometria de néutrons no estudo de materiais
PARENTE, C. B. R.
Instituto de Pesquisas Energéticas e Nucleares, IPEN-CNEN/SP.

Tradicionalmente, a difratometria de néutrons tem sido utilizada no estudo do estado cristalino da matéria como
técnica complementar 4 difratometria de raios-X. Devido anatureza diferente da interagio do néutron com a matéria,
contrariamente ao que ocorre com raios-X, a radiagio neutrénica € pouco absorvida pela maicria dos elementos,
a intensidade da radia¢do espalliada em forma coerente nao mostra qualquer dependéncia do nimero atémico do
dtomo espalhador e nio existe um fator de forma diminuindo essa intensidade conforme aumenta o dngulo de
espalhamento. Adicionalmente, o néutron interage com micleos que possuem momento magnético, produzindo o
espalhamento coerente magnético. E a baixa absor¢io dos néutrons que permite, por exemplo, a determinagio
da textura cristalina global de uma amostra. Com raios-X, a textura observada limita-se a superficie da amostra,
a ndo ser que uma bécnica sofisticada seja empregada. Por outro lado, a determinagdo de estruturas cristalinas
contendo atomos leves na companhia de dtomos pesados, ou atomos pesados vizinhos na tabela periddica, é, em
geral, mais precisa quando empregada a difratometria de néutrons. A determinacao de estruturas magnéticas é
uma exclusividade desta técnica. Na tdltima década, com a construgao de fontes de néutrons mais intensas e o
desenvolvimento de detetores de posigdo, surgiram novas técnicas exclusivas da difratometria de néutrons. Entre
elas destacam-se a analise estrutural feita com difratometria por tempo de voo e a andlise nao-destrutiva das tensdes
residuais internas em soldas e componentes estruturais.

O difratdmetro de néutrons do IPEN-CNEN/SP, instalado junto ao reator de pesquisas IEA-R1, de 2MW de poténcia
térmica, é um instrumento de miltiplos propdsitos, automatizado por microcomputador, podendo ser utilizado em
muitas das técnicas correntes de andlise de materiais. Atualmente, o grupo de difratometria de nitrons desse
instituto, responsavel pela operagio do difratémetro, vem realizando estudos de texturas, de orientagio magnética
de ferrofluidos sob a agdo de um campo magnético, da qualidade cristalina de monocristais através da observa¢io
da mosaicidade, de determinac¢io de fases em sistemas multifasicos e de desenvolvimento da difragio miiltipla como
método de analise de estruturas cristalinas e magnéticas. Alguns desses estudos sio feitos em colaboragao com
outros grupos de pesquisa, da prdpria instituigdo ou de outras instituigoes.

Nb puro e com a liga Nb-Ti. Os espectros de miltiplas
relaxagdes anelasticas obtidos para estas amostras sao
decompostos em picos elementares devido A interagio
metal-intersticial.Simultaneamente sdo obtidos padrdes
de difragao de Raios-X para informagdes sobre as es-
truturas cristalinas destes metais e as consequentes va-
riagdes nos parametros da rede devido a presenca dos
elementos intersticiais e substitucionais, podendo ser
detectadas mudangas devido a formagao de novas fa-
ses. Apoio CNPq,CAPES FINEP,FTI-CEMAR.
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Medidas de atrito interno em fungio da temperatura (
na faixa de 290 K a 700 K) estdo sendo realizadas, num
péndulo de torgio, em amostras de Nb e Nb-Ti com
diferentes graus de pureza. Os resultados encontrados
neste traballo para o Nb sem o elemento substituci-
onal Ti, sdo comparados com aqueles obtidos para a
liga, pretendendo-se desta maneira levantar dados so-
bre a interagio dos elementos intersticiais O e N com o

Junior, W.; MouRra, J. I. DE; SAXENA, R. N.
Instituto de Pesquisas Energéticas ¢ Nucleares,
IPEN-CNEN/SP

A liga ZrCrs faz parte de uma familia de fases de La-
ves que apresentam peculiaridades interessantes no pro-
cesso de absor¢io/liberagio do gés hidrogénio como a
presenga de histereses e patamares inclinados nos di-
agramas de pressio, composi¢ao e temperatura. [os-
tes fendmenos ainda ndo compreendidos do ponto de
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vista microscépico devem estar associados a4 competigao
entre as varias energias envolvidas no processo de ab-
sor¢do de hidrogénio, tais como a energia de ligagdo
metal-hidrogénio num sitio particular ocupado pelo hi-
drogénio, a energia devida & deformacao eldstica local
da rede cristalina e a energia associada aos elétrons pro-
venientes dos atomos de hidrogénio que sio incorpora-
dos ao sistema eletronico da liga metalica hospedeira.
O estudo dos aspectos microscépicos da interagio do
atomo de hidrogénio com a rede cristalina dessas li-
gas ¢ portanto de interesse, uma vez que pode fornecer
subsidios para a compreensdo dos varios fenémenos ter-
modinidmicos observados.

Neste trabalho utiliza-se a técnica de correlagio angular
gama-gama perturbada com o objetivo de inferir sobre
a distribui¢ao das cargas eletronicas ao redor do niicleo
de prova. Com a medida da correlagdo angular pertur-
bada determina-se o gradiente de campo elétrico (GCE)
sentido pelo nicleo de ¥1Tq, formado pelo decaimento
B8~ do ®'Hf inserido como impureza na matriz de
ZrCry, ocupando alguns sitios do Zr. Da diferenca en-
tre os valores dos parametros do GCE para a liga com
e sem hidrogénio, procura-se determinar a preferéncia
de ocupagdo do hidrogénio nos varios sitios existentes
bem como a configuragdo dos atomos de hidrogénio ao
redor do nucleo de prova. Resultados preliminares pa-
recem indicar a preferéncia do hidrogénio em formar
configuragdes que resultemn em baixos valores do GCE
mesmo em baixas concentragbes de hidrogénio, o que
equivale a pressupor que mesmo nestas condigdes varios
dtomws de hidrogénio distribuem-se simetricamente ao
redor do niicleo de prova.
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Na maior parte dos trabalhos envolvendo o estudo de re-
laxagbes anelasticas devido & reorienta¢ao induzida por
tensaoc de atomos de impurezas intersticiais em torno
de atomos da matriz metalica, seus autores apresen-
tam os resultados em termos de espectros de atrito
interno como funcdo da temperatura. Alguns auto-
res mostram os espectros do quadrado da frequéncia
como fun¢do da temperatura, sem mencionar qualquer
analise ou comentario a respeito da curva. Este traba-
lho propoe uma relagao entre o quadrado da frequéncia
e a temperatura, para processos de relaxacdo que en-
volvem: a reorientacio induzida por tensao de defeitos
pontuais em sdlidos. Estarelagao é comprovada através
do "fitting” de espectros do quadrado da frequéncia
como fun¢do da temperatura para amostras de niébio
e tantalo contendo baixas concentracdes de intersticiais
pesados como oxigénio e nitrogénio. {Apoio: CNPq,
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ELECTROLYTICAL DIFFUSION OF F
CENTERS IN KCL CRYSTALS
Siva, L. I'. D.
Laboratorio de Optica de Sélidos, Departamento de Fisica,
Universidad Técnica Federico Santa Maria

At room temperature alkali halides are dielectric solids,
whereas, at high temperatures they present electrolytic
conductivity. As the current flows through the crystal,
a simultaneous coloring of it-takes place. If the sam-
ple polarity is reversed, then the crystal is bleached.
K ClI crystals have been electrolytically colored. Opti-
cal density hysteresis was observed during bleaching. In
addition, when simultaneous measuring of current and
optical transmission is made, an almost simultaneous
coloring is detected within the first zone of current. An
activation energy of 0.62¢V was obtained between 778
K and 850 K, corroborating earlier literature data [1+2],
but at temperatures lower than 778 K, is observed the
presence of another diffusion process. In this range the
estimated activation energy corresponds to 1,3 el

1. A K. Maiti & K. Goswami, Selid Stale Commun.
48,517 (1983).

2. Luis F. Da Silva, Solid State Commun. 84, 991
(1992).

ESTUDO DA MOBILIDADE IONICA NO
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TECNICA DE ELETRODIFUSAO
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Dentre a larga utilizagdo do quartzo, talvez a mais im-
portante seja a sua aplicagio na industria eletrénica. A
sua propriedade piezoelétrica torna-o, ainda hoje, im-
prescindivel na fabrica¢io de osciladores utilizados pela
indistria de telecomunicagdes. Cite-se, ainda, a sua
forma artificial vitrea que possue especiais propriedades
elétricas, mecanicas e Opticas. A estrutura cristalina do
quartzo apresenta, na diregao do seu eixo de simetria
(eixo dptico c), canais abertos onde as impurezas po-
dem ser acomodadas. Estas impurezas (ions alcalinos
principalmente) influem nas propriedades solicitadas do
quartzo. Uma técnica utilizada para retirar e introdu-
zir fons do canal ¢ a eletrdlise. Esta técnica resume-se
na aplica¢do de um campo elétrico na diregao do canal
e aquecimento simultineo da amostra de quarizo. A
impureza em forma de sal que se quer difundir ¢ previ-
amente depositada na face em contato com o eletrodo
positivo: Desta forma é possivel a troca de fons no ma-
terial. Desenvolvemos um equipamento de eletrolise,
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