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DESEMPENHO DO ESPECTROMETRO DE CRISTAL DE 3 EIXOS DO
1EA: MEDIDA DAS RELACGOES DE DISPERSAO DO COBRE’

C. Fubrmamnn, R. Fuifero ¢ L. A. Vinhss

RESUMO
Com o objerivo de werificr © P om de 1 de Espectrd de Cristal de Tres Eixve,
mosnwmente comtruido no [EA, foram medidas as reiscOm de disperslo de uma s de cobre [}

wmpereturas sminente. Forem determinedss ss frequenciss pers fonons ss propegando 80 1ongo dus trés direcles de
meie alts simetria do cristal. [§ 00] {EE O] ¢ {EEE]) As medides foram reslizedes operendo o Em-omnm de Cristal de

Trds Eixos smsgundo 0 método do “Q comiante” com perde de gis pelo nb A rdincis com =
frequéncim determinadss com precnio apresentadss na litersturs pers O cobwe, indi que 0 Expectrd da IEA
wé o oondicdes pars medhr, fuluremente, relsgBes de ditpendo indditm. No p sbaiho slo, b

rWen1scos 8 190rip e oowracho d0 spectrOMmetro 8 0 cliculo pormenorizado das posic 0 pers 8 detecgfio

de grupos de neutrons Jo cohre. com O iINStrUMNto oparendo Pelo método do 6 constante.

| -~ INTRODUCAO

Os ndutrony térmicos de feixes emergentes de um reator nuclear sho frequentemente usados
como particulss de prova ng investigecko do comportamento dinamico de sistemas condentados.

A técnices esth beseads no fasto dos nlutrons térmicos terem suas Snergiass @ MOMeMOos
#350Ciados N0 Mesmo intervalo de valores das energiss @ MOmMeNntos #150Cisdos COM O MOVIMENTOs
térmicos dos §tomos na matésis. Os estados dindmicos do sistema em estudo podem ser observadss
faciimente » pertir de processos de espsihamento de ndutrons por um sistema espsthador. A medice des
transferdnciss de energis o Guantidade de movimento do ndutron o sistems, Ou vice verss, conduz
diretamente 20 conhecimento das quantidades correspondentes sssociedas com as excitagles slementares
de matdris, 1ais como fonons num cristal.

0 sstudo do comportamento dindmico de estrutires cristalines é ums das mais importantes
splica,0es da técnica de espsthemento ineléstico de ndutrons.

Num cristsl 0 campo de force presents no meio & de naturezs periddics. Desse modo w0 ¢
possivel ocorrer um nimero muito limitado de valores de transfersncis Je energis pers uma deds
tramsferdncis de momento. Por outro ledo, 0 conhecimento ds orientago de amostra monocristaling em
relaco 8o vetor de espalhamento @ 8 obtenclio dos dados experimentais dms transferdnciss de momento &
onergis ~ 88 quais estlo associsdes com uma intensidade relevents dos neutrons espelhados, os chamedos
“grupos de neutrons” — rermitem s determineclo direta des reiacles de dispersio entre freqidncis @
wetor de onds pers 08 modos normeis de vibracBo dentro do cristsl. Andlises complementarss dos dados
de intersidade condurem ¢ ume identificaclo correta do ramo, polarizeclio ¢ fator de populsclio dos
fonons smocisdos com um determinedo modo normel de vitweglo do cristsl & ume dude

(*) Sote trabeihe fol purcidimens finensiedo pele Comimfio Necionsl de Rnergie Nuctesr.
C Futemann ~ TNESEEN
A Putee ~ TNSEEN
L A Vinhes ~- TNSEEN



temperatura. Essas pecas de informacio pewiem ser utilizadas na deduglio dos velores das constentes
de forge interatdmicas, do sicance dessas forgas dentro do cristel @ de outrss importantes propriedades
da dindmica da maetéria em sua forma cristeline.

Um espectrdmetro de cristal de 3 ¢ixos pers neutrons tem seu principio de operacio beseado
nn mpathemento coerente inelistico de neutrons térmicos por UMe amostra monocristaline, que ¢ »
técnica mais sdequads pars s determinecio experimental das relacles de dispersiio.

Como parte do programa sobre sspalhamento insléstico de ndutrons, dessrwolvido pela Ares de
Fisica Nuclear do I1EA, foi comtruido em nosso Instituto um espectrdmetro de cristal de 3 eixos, cujos
pormenores de projeto, construco e carscterfisticas jé foram descritss em publicaclo anterior3).

O presente tabelho descreve especificomente os procedimentos efetuados pera werificar o
desempenho do instrumento ¢ colocs-lo em condicBes de operaclo, sbordendo de forma pormenorizeda
0o método de medids ¢ a sua splicaclio 50 cas0 ds obtenclo de disperslo de uma amostra monocristaling
de cobre useda como padrdo.

I — O METODO EXPERIMENTAL

11.1 — O Espeihamento Coerents Inelistico: Caso de Trocs ds um Fonon

Duss condicBes essencisis controlem @ grandezs de secclo de choque coerente de um fonon
psrs o espsihamento ds mneutrons thrmicos por um monocristal, no qQuel 33 #tomos vibram
hermonicamente sobre suss posicBes de nui“brlom. Séo s equacles de conservaclo de energis ¢
momento:

Eg-E, =2hwla m
- - - - -
Q=k, -k =G ¢+aq 2)

comE =N &3/ 2m ¢ k=282

onde m, E. ke A representsm 8 masse do_ndutron, energis, vetor de onds ¢ comprimento de unds de
Broglie respectivamente; © vetor G 'hr ¢ o vetor ds rede reciprocs (jé inclui o fetor 2s); o O [
chamado vetor transferincis de vetor de onda.

AMm disso, ssbe-se que fonons obedecem o mnlqlohdm«a-u(a.oqwl
governada pelo sistema de forges interstdmices no cristal.

As squacles (1) o (21 podem ser setisteitas quando slo escothides certas condicBes
anpaimentsis nas quais predominem processos onde o ndutron espeihado cris (+) ou eniquils (<) um
Gnico fonon. Pera esses cas0s um Pico ne contegem de nbutrons (grupo de ndutrons) corresponderd & um
fonon de vetor de onds q e freqUencis wig). O sspeihamento cosrente ineidsticc por um fonon nio
pode ocOTer pers uma escolhe arbitriria quelquer de Gow

Comsideremos 0 cos0 de um experimento num velor de [} fixo que & faciimente visusiizado
quendo repressnitado num disgrama de rede reciproca, cuis 8 construclo esté descrite no Apindice A.

1.2 - O métwdo do O Comtante

Este ¢ 0 mais usado @ iImpurtents métudo Pere operar um espectiomatio de cristal de 3 eixos,



UM vez Qua PrYPOICIONa UM controle completo sobre as varidveis natursis Jo0 sistema em estudo. Nesse
método o 0=|xo —k,, € mantido fixo para todos os pontos experimentais quando ¢ efetusds s medids
de um grupo de ndutrons, enquanto a freqiilncia w ¢ variada. Isto é muito Gtil para a reslizeclo da
experiéncis, pois nesse caso hd uma correspondéncia direts entre 8 intensidade medida @ a parte essencial
da secio de choque para o espslhamento coerente ineléstico de um fonon. Outra razlio importents € ©
fato do métado do O constante ser 0 (nico s garantir a condicio de un resuitado experimentsl num
velor de Q pri-s!lecionadou', isto &, extremaments conveniente pDis Na Maioriy 0Os esTUDOS
dindmica de redes necessita-se efetuar andlises e ciculos tedricos em termos de valores particulares Je Q
(e portento q). O vetorQ ¢ pré-selecionado par? corresponder 3 uma posicio particviar na rede
reciproca, enquanto a» freqiéncia é variada sobre um intervalo, *smbém, pré-selecionado. Assim, um
fonon de vetor de onda @ sers indicado pela deteccio de um wipo de ndutrons centrad~ na freqiencia
do fonon.

0 vetor de onda do fonon pode ser sempre referido 3 pfimeira zona de Brillouin por causa de
geviodicidadc da relacdo de dispersdo; isto é feito subtraindo de C o vetor spropriado da rede reciprocs
G de modo a produzir o vetor de onda g da primeirs 20na'>’. A figurs 1 mostra 0 exemplo de um
processo tipico de espalhamento inelsstico no plano (110) da rede reciproca; & construclio satisfaz @
condi¢so de conservacio de vetor de onda expressa pela equacio 2). O vetor de onda g do fonon estd
referido 8 zona (220) e ests se propagando na diregdo (001].

Para variar a freqiéncia no método do Q constante & necessirio que o éngulo de Bragg 6, do
analisador, o ingulo de espalhamento d e o ingulo de orientacdo W da amostrs cristalina, sejam todos
wi_apos. Entretanto ot angulos devem observar determinaoas relagdes entre si de modo 8 menter o valor
de Q constante. :

110 — Relsgdes entre 03 Vetores de Onds do Neutron e » Ovientagio de Amostre Cristalina

De um modo geral todos os espectrometros de 3 eixos slo construidos pers trabalhar num
p3n0 horizontal, denominado pleno de espathsmento, definido como asquele quzc contém os feixes
incidentes e espathados na amostra.

Considera-s2 um conjunto xyz de eixos Ortogonsis com x ¢ y definindo 0 plano do
espectidmetro. Os wetores de onda do neutron tornam-se kg = (kg , ko , ko, =0) @ k =k, , k,

v'
k. =0} & a equacdio de conservacio (2) pode ser escrita na forma:

kg, ~ Ky, =Q, =G, *+q )

As condigBes experimentars podem ser methor visualizedes com o sux(lio da figurs 1 que mostra
» relac3o entre os vetores da onda do néutron e 8 orientacio da smostra cristaline. A orientaclo pode
ser definide peio #ngulo entre um eixo selecionado do cristal, por exemplo y, ¢ 8 direclo do vetor de
onda do ndutron incidente k. A convenco de sinais frequeniemente adotede'? PO SSPECTIOMSIOT
com planu {x.,y) horitontal, # aqueia em que + W repressrias uma rotsclio horéria de y com respeits &
ko, 8 * ¢ implics numa defiexio hordna de k, com respeito b k,. Portento, » construclo vetorisl ne
fiqurs 1 corresponde a ym valur neqatvo pers W & & um valor po:itivo pars ¢ .Com ewa convenciom
equagdes 13) o 14) podem ser rxpeessas em termos dos Bngulos do espectrOmetro:

o kK sen v, soniao ¥ &

v "
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Figurs 1 - ::; 2:0! de rede reciproce do onbre mostrando um proomso tipico de sspelhemento



Qy-koanv—k,m(ﬁ-*) 8)
anqueanto que o transferincia de energia dade pels equaclio (1) pode ser escrita na forma:

¥ k2 - k2)
Mg =——2 1 )
am .

Porém, outrs condiclo adicions! torna-se necesséria pers especificar completaments quaiquer
ponto experimental, uma vez que existem tris relscBes apenas, equacBes (5), (6), (7) entre & quatro
experimentais kg, k,, 9 ¥. A condiclo sdicional adotads pera 0 espectrometro do IEA & » sscolhe
num velor fixa & conhecido para kn
Expresslio pers ¥:

A partir des equaco (6}, tem-se:

Q = kg sn¥ — Kk, [sen ¢ cos ¥ — cos ¢ sn ¥]

ou
ky 003 ¢ san ¥ — ko sn ¥ - O
cos ¥ = 1))
k, son ¢
A partir da equaciio (8), tem4e:
0y=k°m¢-k1[ea¢emi+m¢m*],
ou
q'olx‘ sen ¢ sn ¥
cos V= (o
kg ~ ky c08 $
Igusiando ss expressBes (8) @ (9),
{ky cos ¢ sen ¥ — k, sen ¥ ~ Q) (kg — k, cos ¢) = (Q +k, sen ¢ sen ¥k, sen ¢
ou
2 2 2 a
Q, ks cos # = Ky Q, = Q ky w0 ¢ = ky oen'd mn ¥+ Kk§ oor” ¢
oon ¥ 4+ k3 oo ¥ — 2 kg ky cos ¢ en ¥
de onde obtém-ee

RO_ (k. cos ¢ - k) - Kk, son ¢
i Tl Bt e 2l o
kgOkf-'zknlx,euO

o ¥



Pode-se noter um tstor de escela R multiplicando o 0,l na equaglo (10). Pois, como pode ser
visto na figura 1, o valor limite da primeira zona de Brillouin no eixo x é maior do que no eixo y; assim,
de rnodo a representar um ponto da rede rec(procs com ums mesma unidede de notaclio, é obrigratério
© uso de um fator de escals multiplicando 0 Q,. O R ¢ dado por:

d

001 [ ]
R= = - \/ 2
910 W7

Expresslio pers ¢:

Obtém-se graficamente, a partir da figura 1

2,2, .2_
0% = k] + k] -2 ), k; cos ¢
mes
2, .2 _ 2
0} +0l=0
entho
3+ -r?a? - a?
= 1%
cos & = SR “n

2 kg &,

Portanto, pars calcular os dngulos ¥ e ¢ para uma determinads posiclo da rede rec(procs, por
meio das equacles {10) e {11}, necessita-se ter inicialmente os valores de ko @ k‘.

111.1 — Detorminacio de ky

A energis incidente fixa Eo & obtids por meio ds reflexSo de Bragg dos planos (111) de um
cristal de cobre usado como monocromador. O respectivo comprimento de onda, dado pels Equaclo
(8,) do spéndice B, foi determinasdo por sjuste de minimos quadrados sos picos de difraglio do Niquel
em pd usedo como padifo por ter 8 estruiura cristalina 8 0 parametro ds rede conhecidos com precisho.
Utilizando o espectrdmetro na forma de um difrstdmetro, isto 4, com o brago do anslisador slinhado
com o braco do 2°eixo, foi medido o disgrams de difreclo, tendo sido determinado o velor
A, =14363A. A partir desse valor calculsse 0 Bogulo fixo 28, =40.2230° pelo qual o cristal
monocromador Cul111} extrai o feixe incidente do feixe polienergético emergente do reator,

A partir da equacko (8,) determinate E_ = 0.039708 eV, ou (apéndice B) em unidades de

freqiéncis Yo = 9.605 THz Pars 0 not30 caso: dutarminacSo das relagSes de disperslo ds uma amostra de
cobre, escreve-se & partir da equacho (B4).

;136152

xSy )

«
° 19788 ° '

k= 2619 A

111.2 ~ Determinsclo de k,

O olyetive 3o tratalhin ¢ afetuar a wnbcacso de desemprnho do Especurdmetro poi meio da



medids da relaclo de dispersfo de ums amostra de cobse monocrinte'ing, pars & cust existem fregiéncias
bem determiredss experimentaiments, sm certas direcBes de simetris do cristal'®-8,

Pertanto, 0 interesse esté em efetusr rmedides de grupos de ndutrons em intervelos de
freqiincias em torno de valores de & conhecidos & priori. O instrumento entard com melhor
“performance” qusnto mais ot valores de v, sgora obtidos, estiversm préximos dos velores encontrados
na literatura obtidos zom espectrometras de site precislo.

Gersimente, tazse varisr o v de 0.1 em 0.1 TH_ sm torno de um valor de v dessjado. A pertis
de equaciio (B2), reescrita na forma:

Ou com o ¥, substitufdo
» = 9.606 - »

determine-se um conjunto de valores de »,(TH,) @ portanto de k,(A""), por meio da equaco (B4):

2
2 .2-12 5
K (A" v, (TH)
ou
k, A7) = 0812889 V», (TH,) 02

Cada k, do conjunto corresponde e ndutrons de determinads snevgis que wmriic difrstedos pelo
crintel snatisador @ em seguids detectsdos.

Em noso espectrdmetro de 3 eixos estd sendo utilizedo um cristal smelisador de aita
reftatividade'®’, de grafite pirolitioo, com distncia interplanar 2d = 6.708 A. A selecho de néutrons com
um oerto valor de k,, numa determinada direclo, ¢ governads pels lei de Bragg:

Ay, =2d e 0,
ou, com

A =2 20,

mn 0, = 2v/2dK,

onde 0. 4 © snguio entrs o feixe de neutrons que esth sendo enalisedo ¢ os planct refletores do cristel.

O velor de k, obtido de squacho (12) esté em unidades de 2 x/s; portento pere substitui-lo
dirwtaments na equaclio de Bragg deve-se, sntes, sitevd-ls pers:

6 "
AT Mk, L 2us



]
2d . K,

sen 8, = 03

Ums vez que o valor de k, ¢ fixo pode-se calcular, por meio des equacdes (10), (1) ¢ (130, =
posicBes sngulares ¥, ¢ e 2BA. pars cada valor de k.. A medids de intensidade de neutrons, em cada k.
do conjunto gerado pela equacio (12), iré compor s figura de um grupo de ndutrons, cuje cantrdide
corresponde & frequencia do fonon » numa dada posicio (0_, Ckl da rede reciprocs.

A cada posicio (Q,, Q) esté essociado um vetor trensferdncia de vetor de onds G que por s
wez, pels equacio (2}, corresponde a um fonon com vetor de onda 4. Se o procedimento anterior for
repetido pers virios vslores de q, numa certa direclo de simetris do cristal, obtém-s & relacio de
dispersio v =v (q).

IV — ORIENTACAO DA AMOSTRA

De modo s wer possivel medir os picos de fonons nume deds posiclio da rede recfproca da
smostra, deve-se preliminsrmente efetusr uma orientaclo do oistal em relacdo so feixe incidente (vetor
de ords koi. Pera 1anto, utilizam-se 83 expressdes j& apresentadas caiculando m posigies angulsres no
c8%0 perticular do espalthamento de Bragg por plenos do cristal.

No cxsa do espalhemento cosrents eléstico (Bragg) de ndutrons por um #dlido cristalino, =
oquagdas (1) ¢ (2) sio reescritos na forma:

- - -
G=ky-x =G

E-E,

Sendo k°=k,.nprmﬁes (10) ¢ {11), para ¥ ¢ ¢, reduzem- »:

Q wn¢-RQ (cosd— 1

un W 14)
2ky (cos 6~ 1)
L J
2% -a?a?-a?
cm¢=—L——:,—-~'-°!— 15)
2%}
onde R =V?2 .,

Por meio de squacBo (13) calculou-9e a posicho angular 20, = 24.71°, onde o cristel snalisador
deve s posicionsr pers difratar, na diraglo do detesior, os ndutrons espathados elssticamente “‘o = h'i.
A partic des equacBes (14} @ (15) calcuiou-se 83 posicBes sngulsres correspondentes, & reflexdes de
Bragg nos planas (002), (111), (220), (2221 # (113) da amostra de cobre. O resultado dos cliculos estd
mcstrado ne Tebels I.

A construgho vetorisl para 8 reflaxBo de cada plar.y pode ser viste ne figurs 2. O desanho de
"o “ky ® 2510 A foi feito ~omiirranddn n escate de comtruclo de rede raciproce, onde 2 n/s - 4 em,
mate anido 0 mbdulo do vetor iual a 10 0/6 cm



Tabela
Plano Qx RQx Qy (RQx)? Qy? ¢ v
002 0 0 2 0 4 46.78 - 66.61
" 1 vZ 1 2 1 40.21 -124.62
220 2 2V?2 0 8 0 68.31 -145.84
n 2 2J7 2 8 4 86.88 -101.30
"3 )| V2 3 2 ] 82.34 - 7407
e
} o e
Y |k.| z |kl|
>} 1%
2
002 22
02 34
ve-0801°
78 07°
‘ 220 X —=
000
ool

ﬂgunz—ﬂono(ﬁmdordomfwoadoeommuwwbnmhhdomanrmpn
udmu-mlm"ubm!.
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O cristel de cobre usadn como amosi.. bossui forma cilindrica e estd orientado com o eixo de
simetria < 10> na direcio longitudinal. Tara efetuar as medidas das reflexBes de Bragg colocouse o
cristal na posiciio veriical com o eixo passando pelo centro da mesa goniométrica de smostra.

Uma vez identificada a refiexSo de um dos planos, sjustou-se s posiclo zero na mesa de modo s
tornar possivel a leitura direta dos Sngulos b e W retativamente 3 posicSo dos outros planos. Os feixes de
neutrons, como .‘o = k'. difratados por espalhamen:o de Bragg em zada plano discriminado na Tabela |,
foram identificados experimentalmente com a smostra de cobre, tendo sido consequida Otima
reprodutibilidade, obte' . . se um méximo de intensidade para ceda reflexSo exatamente nas posicles
snguisres calcuiadas.

Esses resultados revelam a consisténcis das equagBes e parametros usados, bem como a precislio
de movimentos do Espectrdmetro de 3 eixos.

V - CALCULO DE POSIGOES ANGULARES PARA MEDIDA DE UM “GRUPO DE NEUTRONS”,
NUM PONTO iQ_, Ov’ DA REDE RECIPROCA

Para ilustrar, apresentaremos 0 cdlculo das posigBes angulares para a detecgdo de um grupo de
ndutrons no cobre, correspondente a8 um fonon aclstico se propagando transversaimente na diregdo
[00 }), cnde é definido como q/am", sendo Q. 9ual 8 distdncia qu: vai do centro ao limite d2 Zona
de Britlouin. Se1d considerado o caso de um fonon com vetor de onda q se referindo & zona em torno da
posicso (220), para { = 0,35. Para o chlculo dos dngulos ¥, de 20, utilizase as equacBes (10), (11} o
113), como os valores O =20 e Ov =-0.35.

Pora @ posicio §=0.35 na direclo [00E]T dn rede reciproca do cobre, existem medidas
anteriores, efetuadas por outrog pmuiudoves‘“’, que inficam a existencia de uma freqiiéncia de fonon
¥ =264t 0.04TH,. Porisso, variouse a fraquéncis de 0.; em 0.1 TH,. em terno do velor de v scims, no
interveo de 1.6 2 36 TH,. Os resultados dos cdiculos estdo mostrados na Tabelali. A construclio
vetonial envolvendo os vetores "o (] k‘ e os §ngulos ¢ e ¥ para a primeira e Gltime posicdes de varredura
no intervalo de freguencias, pode.y ser vistas na figura J.

Para cads v, 0 espectrdmetro foi posiciongdo nos dngulos WV, ¢ e 20 A correspondentes, o em
soQuids foi feita a medida da intensidede de ndutrons, sempre pars um velor pré-selecionado de
zomagens do monitor {80.000 cont.}.

Os resultados experimentais em csda ¥ do intervalo, que estho na Tebelall e na figurs 4,
revelom um pico de intensidade na posiclio ¥=2,67 20,05 Esse valor concords com o valor de
frequencia esperado, indicando que o espectrdmetro estd am condigBes de medir outras frequéncias na
direcBo mencionads, de modo a completar a relaclo de dispersdo v = » [a).

Vi - RESULTADOS EXPERIMENTASS

As relac3es de dispersSo forsm medidas A ternperatura ambiente, pars fonons se propagendo so
fongo de trés direc3es de alta simetris do cristsl: as direcSes (00 £], (82 O] o (£EE] Numa rede reciproca
de estruturs (f.c.c.), essas direcBes de simetria 350 geraimente marcadss como A, T ¢ A, respectivamente.
Os procedimentos expevimentsis e a8 interpretacdes tedrices ficarfo bastents simplificados se
consideracBes sobre as relecBes de dispersbo forem restringides soments o essas direcBes da simetria’”).

As freqléncist dos modos normeis observadss experimentalmente ¢ os vetores de onda para
fonons m propegando nas direcBes 4, I ¢ A estio Vistados na Tabela 1), onde o vetor de onda estd
Sxpremo em termos ds quantidede § =a/q, ., chameds vator de onda redutido.

Forsm medidos somente os fonons acusticos, da fraqidr.ciss meis baixas, que se propagam de
forme transverssl ou longitudinal reletivamante dy sy, aches de simetris



Tebels i

Posicionamento do Espectrémetro pera Mec'!da de um Grupo oe Ndutrom

13}

Freqldncis do Vetor de Onda Conts- Erro

! Fonon doN Fip k, (A'Y) 20, L] L 4 Estat.

“ v (TH2) gem:N VN
16 2200 27.10° 72°22'08" 212°42'08” 249 16

l 1.7 2.286 2727 12'30r 213%027167 234 15
f 18 2270 27468 72°49'54" 213°23°38" 234 16
! 19 2.256 2763 73°0322°  213°4336” 234 16
j 20 2241 27.83° 73°17'49" 21470458 262 18
21 2.226 802" 73°3218"  214°26°20" 281 17

E 22 2.2 2821°  73°45'51"  214°46'16” 248 18
i 23 2.197 28.40°  74°00°24"  215°07'33" 288 17
; 24 2181 2861° 7641557 216°30°15” 368 19
i 26 2.166 2881°  74°30'35” 215°51°30” 451 21
f 28 2.16% 202"  74%4515°  216°12°44 624 26
. 2.7 2136 2023" 7459577 216°3357" 670 26
| 28 2120 2045° 75715417 21675632 547 23
: 28 2.104 2868 18731217 2117°19°08” 414 20
’. 30 2.089 2091 7546V 1T 404 kv ] 18
| 3 2073 014 1607100  ndazaes” 240 16
32 2.057 3038 76" 1806"  218°25'14 280 0]

5 33 2.041 3083  763405° 2184747 231 16
' 34 2,024 088"  76°6108°  219°19'32" 238 15
, as 2.008 DR S o ALV S 11 < T A7 18
’ s 1,902 nad® 172324 19°56°20" 233 16

Fonon Aclstico Propsgendose ne Direclo {00} T

q
Vetor de Onds Redurkio f === 036

mas
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200

Figura 3 ~ Pleno (110} ds rede reciprocs do cobre mostrando ag construgBes wetorisis pera ss posicBes
extremss de medide de um grupa de néutrons reelizads pelo métcdo do O constente. O
exemplo mostredo 4 referente ¢ detemineclo da frenidéneis de um fonon transversal )
direclo (00 £]
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g FONON ACUSTICO
oirecko [0O ) ¥ ‘
900 i 1'0.30 )
i 1
00 } 4
400 p )
g L

Sk §
200 } p
Ve 87 THs ]

o dh b S e F

T3 20 2.8 30 38
FREQUENCIA © (TH2)

Figurs 4 ~ Um grupo de ndutrons tipico obtido peto métedo do 3 constante parg um fonon acustico
s progisgando traniverssimente & diceclo (0O £].



Os valores de » obtidos expwimentaimente no presente trabstho, estio comperados ng
Tabela 11!l com o8 velores obtidos em trsbathos snteriores: por Svensson et alii [referéncia (6)] @
por Nicklow et alii [referéncis (4)]

Tahela Il

FreqObncles dos Modos Normals (em Unidades de THz) pers as Diregles -
de Simetria no Cobre » Temperatura Amblents

(00g] T
Presents Trabalho Svenson et shil!® Nickliow et alii'®
(TH2) (T = 206K) (THz) (T = 298K) (THz)
q |020 1.60 ¢ 0,04 156 £ 0.04 1.60 t 0.02
o |o03s 2.67 £ 0.06 264 + 0.04
'é 0.50 3.66 £ 0.0 362 & 0.04 3.67 £ 0.03
« |oes 4.40 £ 010 4.34 £ 006 ,
o loso 484 2 0.14 4.86 + 0,07 . 488 t 0.10
(0Of) L
020 2.30 ¢ 0.08 242 2 007 2.44 £ 004
0.40 4,45 £ 016 447 £ 007 450 ¢ 0.06
(£60] T,
w030 334 1 0.10 337 ¢ 0.04 341 % 003
3
. [&t0) L
E
O lop20 368 ¢ 0.08 370 £ 0.08 367 ¢ 003
0.40 .05 £ 0.15 597 ¢ 0.08 6.00 ¢ 0.10
0.80 8.40 £ 0,15 6.38 £ 0.12 835 £ 0.16
< [Eet1 ¥
o
3 oz 196 £ 0,08 187 £ 0.08 180 £ 0.08
< |030 2.66 £ 0.12 268 ¢ 0,00 2.00 ¢ 0.06
o -loso 220 ¢ 018 317 1 007 321 £ 007
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A qualidade dos grupos de néutrons observados depende do particular ramo da relagin de
dispersio em estudos. Em geral, os fonons transve; ais s3o0 mais intensos e melhor focalizedos do que os
tongitudingis, sendo considerados mais precisos. Os dados para a diregdo [00 ¢]T foram particularmente
fortes ¢ bem definidos em comparacéo com dados de outras direcSes. Em slguns casos foram medidos
siguns picos n§o muito simétricos e de baixs intensidade, tendo maximos somente de ordem do dobro
da radiacio de fundo.

Sko diversas as razles que provocam incertezas nas freqiéncias medidas. A principal delas é a
dificuidade existente ns determinagdoc do pico do grupo de nidutrons, nos casos onde O pico &
pobremente definido por causa da excessiva largura, fsita de simetris e alto background. Analisando os
resultados experimentais, verificou-se que no melhor dos picos medidos consegue-se estimar um eno
proximo a 2,5% ¢ no caso mais desfavordvel nio ultrapassa 6.0%. Em média tem-se um erro préximo 8
3.0%. O ervo em cpda fregiencia foi obtido marcando, na ordenada da figura de pico, o ponto onde 8
intensidade cai sté 10% do valor méximo. Dessa forma foram determinados os erros na Tabels ).

As incertezss provenientes de flutuecles estatisticas, a3 quais sfetam a reprodutibilidede dos
dados, forsm estimados efetuando por mais de uma vez medidas de um mesmo pico de fonon e
tentando notar qualquer desvio na freqiidncis observads. Por esse procedimento nSo foi revelado nada de
significativo, concluindo-se que o erra provenients dessa fonte pode ser estimado ser menor que 2%.

Os resultados experimentais da Tabela (Il estho colocados em gréfico na Figure 5, podendo ser
notads » bos concordincia das freqUenciss observadas com os valores anteriorments obtidos por outros
autores.

A vista do exposto pode-se considerar que 0 Espectrometro de 3 Eixos do |EA esté com suss
caracteristicas opevacionsis inteiramente determinadss ¢ mostrou-se suficientements preciso para ser
considerado apto s determinacBo experimental de relsgles de disperslo inéditss em materisis de
inter e3se.
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Figura$ — RelagBes de dispercio do cobre a temperatura ambiente para as trés direcdes de maior simetria. Os resultados experimentais obtidos neste
vabainho (clroulos vazios) sSo comparados com 03 obtidos por Svensson et alii'®! {c7cutos cheios) & com curva tedrica calculada nessa referéncia

9
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APENDICE A

CONSTFUGAO DA REDE RECIPRUCA

A amostra a ser utilizada § um monocristel de cobre; desss modo o interesss estd cm construir a
rede reciproca psra um cristal cibico de tace centrada f.c.c.) para o qual as distincias interplanares sfo
dadas por:

[ ]
Qg = T {Al}
BT S SR

onde a. constante ds rede pars o cobre'®' ¢ iguai 8 3.615 A e (hki} sdo os (ndices da Milter ds fam/lia
da planos conswiersdos.

A rede reciproca serd construlds no plano (ﬁOI do cristal Pers esse caso represents-3e no
#:x0 x 01 planos (220), (440), {660) stc., @ no eixo y os pianos {002), (004}, (006) ctc.

Em ume rede reciprocs expandida' ! por um fator 2% Os pontos da rede ficam sepevados por
uma distdncia 2n/s. Para & construcio de rede reciprocs do cobre, foi escothida uma escala srbitriria
2:1/8 = 4 cm e em wauijs foram caiculadas as posicSes dos pontos nos eixos:

EIXO Y

piano (001) — seria 0 primeiro ponto do sixo y, mas esta reflexdo & prowbida para cristais f.cc. Da
equaclo {3) caicula-se dggy =% isto implicsa que 8 distdncia s posicBo b origem seris
2w/dyy, =2m/a=4om,

plano (U02) — esta reflc: 30 6 permitica ¢ correspordente § um ponto verdedeiro da rede reciprocs.
$endo dq, = 0/2, 8 distincia da posicdo (002} s arigem ¢ igusl 8 28/dy,, = 2. 2+/a=8cm.

Portanto, os pontos permitidos {002), (DD4), {D0B), etc., distam entre si por 8 cm no eixo y ds
rede recioroca.

EIX0 X

plano (110) - ests refiexfo & prontuds, ms evtarim @ uma distincia da origem iguel o
2u/dy,0=V 2. 20/a 25657 cm, pos d, &/ 2

plars (220) ~ esta reflexio 6 permitide e corresponde 8 um ponto ds rede; o5t distonte da ofigem Por
20/83,0°2V2 . 22/8 = 11.314 cm, ums vez que d,,, = &2 vz

Os pontos permitidos (220), (440), (680), »tc.. distam entre si por 11.314 cm no eixo x s reds
rec{procs.

EIXO DIAGONAL (entre x 0 y)

plano (111} - & ums refiexfio permitida. Os puntos permitidos nesse eixo distam entre §i por urmne

distncio igusl # 28/d, o =43, 25/a = 6.928 cm, uma vez que 4" W3

B A pertic desss coovdensdss macase 03 pontos da rede recfproca do cobre no plano
_ (011). Repressntam-4s os wetores &k ns fede, escothendo nests um PONto Particular comn sedo 8



ungem do espago :. Dessnham-se vetores da origem & todos os outrol pontos da rede & em
sguida tracam-se plenos que bissectam esses  vetores perpendicularrmante. O menor wolume
circunscrito por esses planos representard a primeirs zona de Brillouin.

A figrs 1 mostra s construclo da rede recfproce pers 0s planos (110) de um c.istal de cobre,
clbico de face centrada; podem serem vistos os hexagonos correspondentss & primeire zona de Brillouin
de cada ponto da rede.



19
APENDICE B
B.1 — Expressio pars o Vetor de Onda do Néutron

Da Teoria Ondulatéria, escreve-se 0 comprimento de onda de Brogliea associado ao neutron.

onde p 4 0 momento, m a massa e v a velocidade do néutron. Em termos de energia, pode-se escrever:

he

im E

A?

Substituindo os valores de m e da constante de Planck h, fica-se com:

0.286 (u.286)2
MA) = s T ou E=s —- } (B')
vE {ev) A

orvie 0 comprimento de unda estd em Angstrons (A) e  energia em eletron-volts,
Lembrando que k = 2x/A, obtém se
?

k
€ lev) = {02067 —
{2m?

nodn a dimensdo de k ¢ A'

B.2 — Relacgiio Entre k¢ k,ea “‘Fregidnecia” em TH,

Da teonia do espalhamento ineléstico de um fonon, retoma-se 8 equaclo (1) que representa &
rondiclo de conservacdo de energia;

com Eo [ E‘ em eletron-volts @ w em rod/seg.

S4ndo w = 2me, com ¢ em ciclos/sag ou Hz, escreve-se:
Eo E, )
2nh 27h

Cotocanno 8 #xpretsBo em termos de ¢ foy 50 com:

o {82)

Oruie



E, E

v = —
! 2nh

v,
o 2xh

Deve-se ajuster as unidades da energia para so ter a equaclo (B2) em unidedes de THz (ou
10'# Hz2) que ¢ a ordem de grandeza fisica para freqiiencia de fonons.

Substituindo o valor de h=6.67928 x 10™'® eV. sey. fica-se com:
w (red/seg) = 1 > x 10'* E(eV) ,

vode-se escrever que 1 eV equivale a 1.52 x 10’ * rad/seg. Ou, entéo, em freqiéncia:
) 1.62
v {ciclos/seg = Hz) = P 10'% Elev)

v {Hz) = 2.419 x 10'* E(eV)
ou

v {THz2) = 241.9 E(sV)
pode-se escrever que 1 eV squivale a 241.9 THa. Voltando ss expressBes pars v, reescrevese;

E(eV)
v (TH2) = . onde
2nh 2

= 2419

Substituindo o valor de E, dado pels equacio (B1), tem-se:

v (THz) = 241.9 x {0.286)% / A?

v (THz) = 12.786 /)?

com A em angstions

Colocando-e A sm funcho de k (A"},

v (TH2) = 18.786 k? / (2x)?

o evidencisndo k, escreve4e.

' 27)?
K (A4 - -1—:-;? v (TH2) (B3)

Ing .
Entretanto, pera desenhsr o wator k diretamente na rede raciproca deve-ss exprimi-lo em
unidaces de 2x/s, ou sejs: k* em unidades ds (22/a)7 ; pars tanto divide-se » equacho (B} por ease valor
" o ticose com’



3

K=

v (TH2) (B4)
19.78

onde & ¢ 0 parimetro da rede ds smostrs monocristalina.
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ABSTRACT

With the purpose to check the performance of 1EA Triple Axie Bpectrometer, which construction was recently
finshed, dispersion relation curves for per #t room stwe have been wud. The treq ies of ph -
propegeting slong the three major simmetry directiors (£ 00] [EE 0] and [££E] heve been o ined. The
were carried out operating the Triple Axis Spactrometer in the “Q constant’ mode 8t neutron energy lom. An excellent
agresment could be ocbserved between the results abtsined in the present experiment and the sccurste dete for copper
presanted in the littermture. In such wey, we can conclude thet the 1EA Triple Axis Spectromster is in good operstionsl
conditions snd sble to perform original experiments. In this report sn putling of the theory of the spectrometer
opevrstion end details on the sxperimentsl procedures for the case of e triple axis spectrameter opersting in the ~'Q
cors1ant” made e siso presented.
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