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SECUNDARIAS
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Este trabalho faz parte de um estudo mais amplo, que
visa desenvolver uma metodologia de determina¢io de
parametros de rede dos sistemas cristalinos de maior si-
metria, utilizando difragdo multipla de néutrons ou de
raios-X. O primeiro sistema abordado, ainda em estudo,
foi 0 hexagonal. Para esse estudo, esta sendo utilizado
um difratograma experimental da reflexdo primaria
00.1 do quartzo na fase beta, obtido na temperatura
de 730 graus Celsius com néutrons. A indexagido desse
diagrama mostrou uma alta densidade de reflexdes se-
cundérias. Porém, o diagrama experimental apresenta
uma baixa densidade de picos. Neste caso, existe uma
dificuldade em se determinar, inequivocamente, qual a

LooO

reflexdo secundéria predominante para cada pico, uma
vez que existem varias reflexdes secundérias que apa-
rentemente contribuem para o pico considerado. A
fim de solucionar esse problema, utilizamos o programa
MULTI, que simula difratogramas tedricos a partir das
solucdes de intensidade. Foi feita a simulagio dos picos
de interesse, para um conjunto de valores de um dos
parametros da rede, enquanto o outro fol mantido fixo.
Cada pico das diversas simulagOes realizadas foi ajus-
tado a uma Gaussiana, utilizando-se um programa de
ajustes por minimos quadrados (programa GAUSS). A
variagdo da posigao angular azimutal das Gaussianas.
ajustadas a um determinado pico, foi comparada aquela
obtida com o programa de indexagao (INDEXHEX). A
comparagao permitiu identificar inequivocamente a re-
flexao secundaria responsavel pela formagao do pico.
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