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DESEMPENHO DO ESPECTROMETRO DE CRISTAL DE 3 EIXOS DO

!EA: MEDIDA DAS RELAÇÕES DE DISPERSÃO DO COBRE*

C. Fuhrmam, R. Fulfaro • L. A. Vinhas

RESUMO

Oxn o ot>t*in>o da v»rí ficar o d n m ^ n h » tm mudo da looom oaEapactiOmaliu da Crtital d» Tra» Einoa.

iajean«aman»e eonunifdo no IEA. roram madioaa as refacOai d* dtapwifc d * uma amostra da cobra monotrtMsHna è

ttmperaiura embwnta Forarr datarminede» « IraqümciM para fonons w propagando ao lonajo das tias dtraçoM d»

m M alie «rm.tru» do ninai | ( 001 [ í t 01 a (ÍÍÇ). A i madida* foram reatítadas opatando o Eapactromatro * Crma) da

M a Eiiioa aaaundo o método do "Q oomtanta" com parda da anargía paio nfcitron A excelente concordircia com a

naqü*n*i«a daiarminadat com pracnlo apraaantadai na litaratura para o cobra, indicam qua o f ipacliomalro do IEA

a v l am rond»ç*ai para madii. fu:uram«nta, ralatftaa da diipanjlo m M ) i « No uiawiila trabalho ata. também,

ayamaf lo» a taoría Ca o»r«c*o do aapacfAnwro a o cttculJ pormanoriiaòo da* posicoai angulara* para a daiacçta

da anipoi da nautror.t Jo cchra. com o inttruman» oparando paio método do 0 comtanta.

I - INTRODUÇÃO

Oi neutron» térmicoi da feixe» amargentai de um reator nuclear tfc freqüentemente usados
oon>o partículas de prova n» investigação do comportamento dinâmico da tisnmat oondamados.

A técnica esti baseada no fato dot neutron» térmicos taram suas energias a momentos
associados no mesmo intervalo de valore» das energias a momentos associados com os movimento»
térmicos dos átomos na matéria. Os estados dinlmicos do sistema em estudo podam ser observadas
facilmente a partir de processos de espelhamento de neutrons por um sistema aspalhador. A medida das
transferências da energia a quantidade da movimento do néutron ao sistema, ou viça versa, conduz
diretamente ao conhecimento das quantidades correspondentes associadas com as «citações elementares
da matéria, tais como fonons num cristal.

0 estudo do comportamento dinâmico da estruturas cristalinas é uma das mais importantes
aplfcauBes da técnica de espslhamento inaléftico da neutrons.

Num cristal o campo da força presente no mato é da nature» periódica. Oeua modo so é
possível ocorrer um número multo limitado da valores da transferencia da energia para uma dada
transferencia da momenta Por outro lado, o connacimemo da oriemacfc da amostra monocristalina am
refecfc ac valor á» espafhamanw • a obtençlb dos dados experimentais das transferenciei da momtnto •
•nergia - aa quais asilo associadas com uma bttensUade relevante dos neutron» espalhados, oi chamados
"grupos da neutrons" - nermftem a determinação direta das relações da dtspanfo entre freqüência •
vtnr «to onda para os modos normais da vibração dentro do cristal. AnálNas complementam dos dados
d* Intensidade conduzam a uma Identificação correu do ramo, potarizaçfo a fator da população doa
fonon» associados com um determinado modo normal da vibração do cristal a uma dada
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temperatura Essax peças rie informuc-ío i.»1»m wr utilitárias na daduçfe dot valores das constantes
da força» inter»idrn.c«. do alcance cleuat torça» dantro do cristal a da outrai importantes propriadadai
da dinâmica da matéria am tua forma cristalina.

Urn espectròmetro da cristal da 3 ebtos para nautrom tarn am princípio da operação baiaado
nn «palharranto coerente inelastico da nautrom «Irmioot por uma amoatra monocrittalina, qua < a
i*cnica mail adaquada para a datarminaçio experimental dat retacoas da dispersão.

Como parta do programa «obra espalhamento inaláttico da neutrons, desenvolvido pala Araa da
Física Nudaar do IEA. foi construído am n o t » Instituto um aspectrometro da cristal da 3 eixos, cujot
pormenores da projeto, construção a características |á foram daacritM am pubücaçSo antarior131.

O prasanta trabalho descreve aspacificamanta oa procadimantoa afanados para verificar o
desempenho do instrumento a coloca-lo am conrlicoes da optraçio. abordando da forma pormenorizada
o matodo da medida t a sui aplicaçfc ao cato da obtençfo da diipertlo da uma amostra monocrittalina
da cobra usada como padrio.

I I - O MÉTODO EXPERIMENTAL

11.1 - O Etpalhamen» Coerema IneMatke: Caa» da Trwa da um Fonon

Duet condicSes asttneiait controlam a grandeza da tecçto da choque coerente da um fonon
para o etpelhemento <b neutrons térmicot por um monocristal, no qual 4t átomos vibram
harmonicamenta sobra sua* posições da equilíbrio'21. Sfc as equeefle» de conaarvaçio da energia a
momentos

E o - E, - t h u> M (1)

O - k0 - k, •= G • q « )

com E - h1 k* / 2m a k • 2 M/X

onda m, E. keX representam a massa do^neutron, energia, «ator da onda a comprimento de ondejJe
Broglíe respectivamente; o vetor G~ ?ir7e o vetor da rada recíproca ( f i inclui o fator 2»); o O é
chamado valor transferencia da vetor da onda.

AMm disso, saba-ta qua tenons obedeçam a uma raJaclo da di*ps«*fo u - w (q>, a qual é

(Dvamada paio sistema da forças interatomicas no aistal.

A t aquaçSet (1) a (2) podam ser satisfeitaa quando d o escothkias carta* condições
jiparimantais nas quais predominam processos onda o neutron espalhado cria (•) ou aniquila (-> um
único fonon. Para estai casos um pico na contagem da nautrona («rapo da néutroni) corretpondari a um
fonon de vetor de onda q a freqüência wlq). 0 espalhamamo coarania ineiástice por um fonon nto
pode ocorrer para uma escolha arbitrária qualquer da <í a u>.

Consideremos o cato da um experimento num valor da 3 fixo que 4 facilmente visualizado
quando representado num diagrama da rede recíproca, cuia a conttruçio etté descrita no Apêndice A.

l ia - O matado do 0 Comma

Esta 4 o mau usado a Important* mtturio para oo»r#i um •«r*ctir>m#iro de cristal da 3alvos.



uma vez qua proporciona um controle completo sobre ai variáveis naturais So sistema em estudo. Nesse
método o O = kQ - k,, é mantido fixo para todos os pontos experimentais quando * efetuada a medida
de um grupo de neutrons, enquanto a freqüência u f variada. Isto é muito útil para a realização da
experiência, pois nesse caso há uma correspondência direta entre a intensidade medida a a part* essencial
da seção de choque para o espalhamento coerente inelástico de um fonon. Outra razio importante < o
fato do método do Q constante ser o único a garantir a condição de u>n resultado experimental num
valor de Q pré-selecionado'21, isto é. extremamente conveniente pois na maioria dos estudos sobrj
dinâmica de redes necessitate efetuar analises e cálculos teóricos em termos de valores particulares da Q
(• portanto q). O vetor Q é pré-selecionado par? corresponder a uma posição particular na rada
recíproca, enquanto a freqüência é variada sobre um intervalo, timbém, pré-selecionedo. Assim, um
fonon de vetor de onda cf sera indicado pela detecção de um gripo de neutrons centred-- na freqüência
do fonon.

0 vetor de onda do fonon pode ser sempre referido a primeira zona de Brillouin por causa da
periodicidade da relação de dispersão; isto é feito subtraindo de O o vetor apropriado da rede recíproca
G de modo a produzir o vetor de onda? da primeira _zona'". A figura 1 mostra o exemplo de um
processo típico de espalhamento inelástico no plano (110) da rede recíproca; a construção satisfaz a
condição de conservação de vetor de onda expressa pela equação i2). O vetor de onda q*do fonon ett l
referido a zona (220) e está se propagando na direção (001].

Para variar a freqüência no método do Q constante é necessário que o ângulo de Bragg 9 A do
analisador, o ângulo de espalhamento 0 e o ângulo de orientação • da amostra cristalina, «jam todos
variados. Entretanto os ângulos devem observar determinaoas relações entre si de modo a manter o valor
de Q constante.

I l l - ReteçSes entra oi Vetores de Onda do Neutron e a Orientação da Amostra Cristalina

De um modo geral todos os espectrõmetros de 3 eixos são construídos para trabalhar num
p\3no horizontal, denominado DIW>O de espalhamento, definido como aquele que contém os feixes
incidentes e espalhados na amostra.

Considera-se um conjunto xyz de eixos ortogonais com x e y definindo o plano do
espectromttro. Os vetores de onda do neutron tornam-se » 0

 = ( " 0 , , k ^ . K
O i = < " * k i ~ " ' t * ' *1y'

k, j = 0) e a equação de conservação (2) pode ser escrita na forma:

" o . " * i , = Q» = G , * " . l 3 )

" o v " " .v = Q y * G v * «V
(4>

Ai condições experimentais podem ter melhor visualizadas com o auxílio da figura 1 que mostra
a relação entre os vetores de onda do néutron e a orientação da amostra cristalina. A orientação poda
ter definida pelo ângulo entre um eixo selecionado do cristal, por exemplo y, e a direção do vetor de
onda do neutron incidente kQ. A convenção dt «inait freqüentemente adotada12' para especuomttroi
com plano (x,y) horitontal. f! aquela em que + • representa uma rotação horária da y com respeito I
kQ, e • $ implica numa deftpxão horária de k,, com respeito è kQ. Portanto, a construção vetorial na
figura 1 corresponde a um v»ior ncjat'vo para v i i m vetor positivo para $. Com •**• convençloai

13) o 14) podem vi rxi>r>".s»s cm termos doi ângulos do espectrAmetro:

„•"'<• • ! (6)
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Qy - k,, on» • - k, cot <* - • ) (6)

anquanto qua a transftrfndi da anargia dada pala aquaçfò (1) poda »r ascrita na forma:

* ft» - k?»
* (7)

2m

Portm, outra condiçio adicional torna» nacastária para atpacHicar oomplftamantt qualquar
ponto axparimantal, uma vti qua exiitem trai rataçOat apanat, aquaçoa» (5), (6), (7) antra at quatro
axperimantait kg. k,, +a * . A condiçto adicional adotada para o aapactromatro do IEA é á ateolha
num valor fixo a conhacido para k .̂

Cupniilo para • :

A partir da equação (6), tam-«a:

O* = - k g i a n * - k, [san * cos • - cot * «an * J

ou
k. coi*iani|'-knatn*-0.

co. • = (8)

k, tan $

A partir da aquaçfo (0), ttm-tt:

Q • kg cot • - k, [cot • e w * + » « n * » » n * ) .ou
Q, + k, i«n * Mn •

* 2

co»
(«

Igualando m axprwtow (8) a (9),

(k, cot # »n • - fc0 am • - Qn) ^ - k, eot *) - « ^ • k, »» * mn *|k, tan 4

ou

O , k, eot * - ^ O , - C^ k, ttn # - k* tan2# mn * • k*

Of 0000 ObwfTMf

HQ, (k, cot • - kg) - ( ^ k, tan #

kg • k* 2 k0 k, eo» 4

(10)



Pode se notar um fator de escala R multiplicando o Qx na equação (10). Pois, como pode ser
vitra na figura 1, o valor limite da primeira zona de Brillouin no eixo x i maior do que no eixo y; assim,
da rnodo a representar um ponto da rede recíproca com uma mesma unidade de notação, é obrigratório
o uso da um fator de escala multiplicando o Q ( . O R é dado por:

dO01

Express Io para $:

Obtém-se graficamente, a partir da figura 1

O2 = "o + k? " 2 ko k i • »

O2, * Oj = Q2

(11)

Portanto, para calcular os ângulos • * * para uma determinada posiçfo da rede recíproca, por
maio das equações (10) a (11), necessita-se ter inicialmente oi valores de k o i k v

• 11.1 - Determinação da ltQ

A energia incidente fixa E . i obtida por meio da reflexão de Bragg dos planos (111) de um
cristal de cobre usado como monocromador. O respectivo comprimento de onda, dado pela Equaçio
(8 , ) do apêndice B, foi determinado por ajusta de mínimos quadrados aos picos de difraçfo do Níquel
em pó usado como padrlo por ter a ettru'.ura cristalina a o parâmetro da red* conhecidos com precíslo.
Utilizando o etpeetrômetro na forma de um difratãmetre. Isto 4. com o braço do analisador alinhado
com o braço do 2o eixo, foi medido o diagrama de difraçfo, tendo sido determinado o valor
X o " 1.4363 A. A partir dessa valor calcule-se o lnqulo fixo 28 M « 40.2230* ptlo qual o crisiaf
monocromador Cu<111) extrai o feixe incidente do feixe polienergétioo emergente do reator.

A partir da «quaçlo (B, l determina-se Eo = 0.039706 eV, ou (apêndice B) am unidades de
cia »0 " B.605 TH i Para o nosso a

cobre, escreve-se a partir da aquaçfc (B4).
freqüência vg " 9 605 THz Para O nosso cato riftterminaçjo rias relaçGes da dispprslo da uma amostra dt

kl0
(3.615)2

vn (TH
19.78* ° '

A 1

WJ - D»tarm>nacio di- k,

Io iradjillio é rti-tuai » vnliracío de desempenho do EsiiectfAmetro pc.i moio da



nwdida da ralaçfo da ditpersfo da uma amostra da cobra monocritU'ina. para a e>ui8 existam fraqdlnciai
bam determinadas axparitnentalmanta, am canas direoOet da simetria do cristal14-61.

Pcnanto, o interesse «tá am afatuar medida* da grupo* da neutrons am Intarvak» da
freqüências am torno da valorai da » oanhacidot a priori. O instrumento attar* com melhor
"performance" quanto mais o» ««lorn de v, agora obtidot, aitivaram próximos dos valores encontrados
na literatura obtidot com espactromatros da alta pracltlo.

Geralmente, fai-te variar o v de 0.1 em 0.1 T H ( em torno de um valor da v desejado. A partir
de aquaçfc (B2), reeicrita na forma:

ou com o f o subttiturdb

i», = 8 806 - v

determine-te um conjunto de valom de f ^ T H , ) e portanto da k ^ A " ' ) , por meio da equação (B4|:

ou

k, (A*1) » 0812689 >/v% ITH,T O»

Cada k, do conjunto oorretponde a neutrons de determined» energia que serio difratado* pelo

cristal eruiissdor e em seguida detectados.

Em nosso espectrometro da 3 eixos está sendo utilindo um crystal analisador de alta
refletrvidade1*', de grafite pirolítico, com distJncia interplanar 2 d - 6.706 A. A seleçfo de neutrons com
um certo valor de k,, numa determinada direção, « governade pela lei de Bregg:

X, - 2 d «enf lA

ou. own

X, • 2 2»/k,.

aan 6.

»A i o angulo entre o feixe de neutrons que está sendo analisado a os plenoc refletores do criitel.

O valor de k, obtido de equação (12) está em unidade* de 3* /a ; portento pm» substituto

diretamente na equaclo de Brtgj dtve-M, antas, altera I* para:

J»



" *

Um* vez que o valor de kn é fixo pode-se calcular, por maio das equações (10), (11) a (131. a*
posiçfies angulam • , $e 2 0 A . para cada valor de k , . A medida da intamidada da neutrons, am cada k.
do conjunto gerado pela equação (12). irá compor a figura de um grupo de neutron», cuia centróidè
corresponde è freqüência do fonon » numa dada posição (Qs , Q ) da rada recíproca.

A cada posição (QK. Q ^ está associado um vetor transferencia da vetor da onda 3 que por sua
vai, pela equação (2). corresponde • um fonon com vetor de onda q1. Se o procedimento anterior for
repetido para virios valores de q", numa carta direção de simetria do cristal, obtém-se a relação de
dispersão v = v (q).

IV - ORIENTAÇÃO OA AMOSTRA

Da modo a ser possível medir os picos de fonons nume dada posiçab da rede recíproca da
amostra, deve-se preliminarmente efetuar uma orientação do cristal em relação ao feixe incidente (vetor
de onda kn i . Para tanto, utilizam-se as expressões j i apresentadas calculando • posições angulares no
caso particular do espalhamento de Bragg por planos do cristal.

No caso do espalhamento coerente elástico (Bragg) da neutrons por um solido cristalino, a»
aqueçfcs (1) e (2) são reescritos na forma:

3 -* -* -*
= kfl - k, = G

E = E.

Sendo kg = k,. expressões MO) e (11), para • a e\ raduiam-te •:

" " • • 2 k , , 1 »

07
M- Q2

onda R

Por maio d* equtçãb 0 3 ) calculome t posiçab ingular 20A = 24.71*. onde o cristal enelisador
deve se posicionar part difratar, na direção do detetor, os nlutrons espelhados elesticamente |kQ • k f ) .
A partir das aquaç&es (14) a (15) calculou-»» ts posiçflw angulares correspondente», as reflexOes de
Bragg nos planos (0021, (111), (2201, (222) a (113) da amostra de cobre. O resultado dos calculo* esta
mestrado nt Tabela I.

A construção vetorial par» * r«fl<mfo de caria plir> pode ser visit nt figura 2. O desenho de
k. - k * 2.510 A foi f»i'o "Xjmiíl-r^niíd n *seatt <l» conttrucf» d» red* recíproca, onde 2 nlê " 4 cm.
nwjtryio o modulo do vetor if|ii il .i 10 0/fi cm



Tabelai I

Plano

002
111
220
222
113

Qx

0
1
2
2
1

RQx

0

VT
2 v T
2 V T

Qv

2
1
0
2
3

(RQx)1

0
2
8
8
2

Qy1

4
1
0
4
9

46.78
40.21
6B.31
86.88
82.34

•

- 66.61
-124.62
-146.84
-101.30
- 74.07

oo!
- ftono ( 1 Í « da rada recíproca do cobra com ai

ot dlwno. piam» «tudo. na tabala I.

tti

«trupBat vatorialt da W da Bragg para
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O cristal de cobre usado con» amo»;., ootsui forma cilíndrica a está orientado com 0 eixo da
timatria < 1 !ü> na direção longitudinal. Tara efetuar as medida» das reflexSes d* Bragg colocou-se o
cristal na potiçio vertical com o eixo passando pelo centro da mesa goniométrica da amostra.

Uma v*2 identificada a reflexto d* um dos planos, ajustou-se a posição zero na mesa de modo •
tornar possível a leitura direta dos ângulos •!> a * relativamente a potiçio dos outros planos. Os feixes de
neutrons, como kQ = K |f difratados por espalhamertto de Bragg em :ada plano discriminado na Tabela I,
foram identificados experimentalmente com a amostra da cobre, tendo sido conseguida Ótima
reprodutibilidade. obtc .se um máximo de intensidade para cada reflexão exatamente nas posições
angulares calculadas.

Esses resultados revelam a consistência das equações a parâmetros usados, bem como a precisio
da movimentos do Espectrõmetro de 3 eixos.

V - CÁLCULO DE POSIÇÕES ANGULARES PARA MEDIDA DE UM "GRUPO DE NEUTRONS",
NUM PONTO lO^, Qy) DA REDE RECIPROCA

Para ilustrar, apresentaremos o cálculo das posições angulares para a detecção de um grupo da
neutrons no cobre, correspondente a um fonon acústico se propagando transversalmente na direção
[00 If |, cnde i definido como <i/QmtK. sendo q m t M igual a distância que vai do centro ao limite da Zona
de Bnlloviin. Swá consideratio o caso de um fonon com vetor de onda ? se referindo 1 zona em torno da
posição (220). para ( =0.35. Para o cálculo dos Ingulos + , 0e 20A utiliza-se as equaçBes (10), (11) •
113). como os valores O,, = 2.0 e ü y = -0.35.

Para a posição { = 0 . 3 5 na direçio [00 f |T dn rede reciproca do cobre, existem medidas
anteriores, efetuadas por outros pesquisadores'6', que in.licam a existência de uma freqüência de fonon
v = 2.64 l 0.04TH f. Porisso, variou-se a freqüência de 0.'i em 0.1 T H r . em torno do t'alor de v acima, no
interveio de 1.6 a 3.6 T H f . Os resultadot dos cálculos estio mostrados na Tabela I I . A construção
vetonal envolvendo os vetores (<_ e k, e os ingulos 0 e + para a primeira e última posições de varredura
no intervalo de freqüências, pode.n ser vistas na figura 3.

Para c«da v, o «pectròmetro foi posicionado nos ingulos • , 0 a 28A correspondentes, a em
seguida foi feita a medida da inteniided» de neutrons, sempre para um valor pré-selecionado dei
•«olagens do monitor (80.000 cont.).

Os resultados experimentais em cada v do intervalo, que estão na Tabela II a na figura 4,
revelam um pico de intensidade na posição v' 2.67 10,05. Esse valor concorda com o valor da
freqüência esperado, indicando que o espectròmetro tsti am condiçOes^de medir outras freqüências na
direçJo mencionada, da modo a completar a relacJlo de dispersão v = v (q).

VI - RESULTADOS EXPERIMENTAIS

As relações da diipersJb foram rrwdidas á lorrtfimatura ambimia, para fonons se propagando ao
longo dt três diraçoet dt alta simetria do oistal: as dirrçfies [00 (|, ( { | 0] e [ U í 1- Numa red* reciproca
da estrutura (f.c.c), essas diraçòes da simetria slo geralmente marcadas como A, I a A, respectivamente.
Os procedimentos axpavlmtnuli • M inttrpretacdes teóricas «cario bastante simplificados sa as
comkJerecrJes «obra is ralaçfi*s d* dlspariáb forem restringidas somente a essas direções d» simetria1".

A J fraqülnciai dos modos normais observadas experlmentalmentf a os vetores dt onda para
fonons sa propagando nas dlracoat à, l • A estio listados na Tabela I I I , onde o vttor dt onda está
expresso em termos da quantidade t - Q / q m , , . chamada vetor dt onda rtdtuido.

Foram medidos somente os fonons acústicos, d» fmqüer.das mail baixai, qu* se proi>#i)am «fe
forma transversal ou longitudinal retttimmwne ás ifi.pç/W etn umetrla
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Tabak II

Potlclonamanto do Eaptctr4m«tro part Madidi d« um Grupo o* Ntutrons

FraqMnda do

r on on

•- ITHz)

1.6

1.7

', 1-8

1.0
! 2.0

2.1

; 22

23

24

2.6
! 28

! 21

28

2fi

3.0

3.1

3.2

i 3.3

3.4

3.6
i

3.6

Valor d« Onda

doN F»p k, (A ' I

2299

2.286

2.270

2256

2.241

2.226

2212

2.197

2.181

2.166

2.151

2.136

2.120

2.104

2.089

2.C73

2.067

2041

2.024

2 008

1.002

27.10"

27.27*

27.45*

27.63*

27.83*

28.02*

2821*

28.40*

28.61°

28.81*

29.02*

29.23*

29.45*

29.68*

29.91*

30.14*

30.38*

30.63*

30.88*

3114*

3140*

72°22O8"

72*3b'3O"

72°4S'54"

73°03'22"

73°17i49"

73°32'18"

73*45'51"

74°00'24"

74* 1557"

74'3ff36"

74°4516"

74°59&7"

/6°15'41"

76° 31 -27"

76°46'W

76* 07/10"

76°18'08"

76*3406"

76*6108"

7/07'14"

77*2374"

212°42'08"

213*02'10"

213°23'36"

213°43'36"

214°O4'58"

214°26'20"

214°46'16"

215°07'33"

215°30-16"

215*51'30"

216°12'44"

216°33'57"

216°56'32"

217" 1906"

217° 40'14"

218°02'45"

218°25'I4"

218*47'42"

219"tV32"

2isf33'67"

210* 6620"

Conta-

gem: N

249

234

234

234

262

281

248

2B8

358

451

624

670

647

414

322

240

280

231

236

247

233

Em)

Ertat.

^ N "

16

16

16

16

16

17

16

17

10

21

26

26

23

20

18

16

17

16

16

16

16

Fonon Acbttk» Propagando** n$ Dlmçlo [00t| T

Vetor d* Onda flwlur«lo f • 0 36
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FlpiraS - Pltno (110) * rada raefproet do cobra monrindo • comtruçoai vttoritii part w potiçott
axtrtma* da madida da um grupo dt nautront ratlixada Ptlo m<tcdo do 3 oomttntt. 0
anamplo monrado 4 rtfartnta a òtl»mln»çío d* rraqúlnclt <to um fonon tr«mv«nil I
«W(*> (00 f J.
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FONO*i ACÚSTICO

OlftECXO [OOi] T

£ • 0 39

VtM? TMl

18 20 t.l 1.0 3 5

MIOÜÊNCIA V CTHll

- Um grupo d« nluirom típico obtido p«fo míiodo do 5 oornt»ni<> pw« um lonon «cúftieo
M Dr<i|)*gtnito trtnwffMluMrtt* à dn»ç*o (00 f).
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Ot valorat da v obtldot axparimantilmanta no pratanM trabalho, aitio comparados na
Tabala I I I com ot valorat obtldot am trabaihot antarlorat: por Svanuon at alii (rafarlncia (6)] a
por NWclow at alll [rafanfncla (4)].

Tabala I I I

FraqOancIa* dot Modot Normal! (am Unidadat da THi) para at Diraçôat'

da Simatrla no Cobra a Tamparatura AmMantt

<
o

Ul
x
o

M

*
111

5

| 
D

IR
E

Ç
Ã

O
 

A

0.20

0.36

0.60

0.66

0.80

0.20

0.40

0.30

0.20

0.40

0.60

0.20

0.30

0.40

Pratante Trabalho

(THi)

1.60 ± 0.04

2.67 ± 0.06

3.66 i 0.06

4.40 i 0.10

4.84 1 0.14

2.30 t 0.06

4.46 t 0.16

3.34 t 0.10

3.68 t 0.08

6.05 ± 0.16

6.40 t 0.16

1.96 t 0.06

2.66 ± 0.12

3.20 t 0.18

IW1T

Sw»mon at alii161

(T « 296K) (THi)

1.56 ± 0.04

2.64 ± 0.04

3.62 ± 0.04

4.34 t 0.06

4.86 ± 0.07

[OOt]L

2.42 1 0.07

4.47 ± 0.07

UtOJT2

3.37 t 0.04

[tfO)L

3.70 t 0.06

5J7 ± 0.08

6.38 * 0.12

imiT

1J7 * 0.06

2.66 t 0.06

3.17 * 0.07

Nkklow at alll<4>

(T = 298K) (THi)

1.60 ± 0.02

3.67 ± 0.03

• 4.88 ± 0.10

2.44 ± 0.04

4.60 ± 0.06

3.41 ± 0.03

3.67 i 0.03

6.00 1 0.10

6.36 t 0.16

V89 ±0.06

2.69 l 0.06

3.21 1 0.07
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A qualidade dos grupos de neutrons observados depende da particular ramo da relação de
dispersão em estudos. Em geral, os fonons transvei ais são mais intensos e melhor focalizados do que oi
longitudinais, lendo considerados mais precisos. Os dados pars a direção [OO|JT 'oram particularmente
fortes a bem definidos em comparação com dados de outras direções. Em alguns casos foram medidos
alguns picos nío muito simétrico» e de baixa intensidade, tendo máximos somente de ordem do dobro
da radiação de fundo.

SIo diversas as razões que provocam incertezas nas freqüências medidas. A principal delas é a
dificuldade existente na determinação do pico do grupo de nkitrons, nos casos onde o pico é
pobremente definido por causa da excessiva largura, falta de simetria e alto background. Analisando os
resultados experimentais, verificou-se que no melhor dos picos medidos consegue-se estimar um erro
proximo a 2,5% e no caso mais desfavorável nío ultrapassa 6.0%. Em média tem-se um erro próximo a
3.0%. O erro em cada freqüência foi obtido marcando, na ordenada da figura de pico, o ponto onde a
intensidade cai até 10% do valor máximo. Dessa forma foram determinados os erros na Tabela I I I .

As incertezas provenientes de flutuações estatísticas, as quais afetam a reprodutibílidade dos
dados, foram estimados efetuando por mais de uma vez medidas da um mesmo pico de fonon e
tentando notar qualquer desvio na freqüência observada. Por esse procedimento nío foi revelado nada de
significativo, concluindo-se que o erro proveniente dessa fonte pode «ar estimado ser menor que 2%.

Os resultados experimentais da Tabela I I I esteo colocados em gráfico na Figura 5, podendo ser
notada a boa concordância das freqüências observadas com os valore* anteriormente obtido* por outros
autores.

A vista do exposto pode-te considerar que o Espectiometro de 3 Eixos do IEA está com sua*
características operacionais Inteiramente determinadas e mostrou-se suficientemente preciso para ser
considerado apto a determinaçlo experimental d* releçAes de dispersfo inéditas em materiais de
Interesse.
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RelaçCes de dispe>ção do cobre à temperatura ambiente para as três direções de maior simetria. Os reiultados experimentais obtidos neste
uabaino (círculos vazios) tâo comparados com os obtidos por Svenison et aln ( 61 Ic'-culos cheios) e com curva teórica calculada ntua referência
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APÊNDICE A

CONSTFUÇÂO OA REDE RECIPROCM

A amostra t MT utilizada é um moracristal da cobre; desse modo o interatu esti cm construir •
rede recfproce para um criital cúbico da face centrada if.c.c.) para o qual at distâncias interplanares %$o
dadtt por:

dhki
(h2 - k2 • I21 '

onde a. constante da rude para o cobre181 4 igual a 3.615 A e (hkl) Oo os índices dq Miller da família
de planos conwderadov

A rede recíproca seri construída no plano (110) do cristal Para esse caso repratenta-sa no
eixo x os planos (220). (440). (660) etc, e no eixo y os planos (0021, (004), (006) otc

Em ume rede recíproca expandida'1' por um fitor 2# os pontos da rede ficam separados por
uma distancia ?*/». Pira a construção da rede recíproca do cobre, foi escolhida uma escala arbitraria
2ii* = 4 cm e em <anii"Ja foram calculadas as potiçSet doi pontos nos eixos:

E IXOY

plano (001) - seria o primeiro ponto do eixo y, mas esta reflexão e proibida para cristais f.c.c. Da
equic lo (3) calcula-se d 0 0 | = a; isto implica que a distancia tit posição a origem serie
2 / d 2/ 4

plano (002) - esta reflc 'o é permitida • correipondente < um ponto verdadeiro da rede recíproca.
•árnáo d s 3 2 ' e/2, a distãncii da policio (002) a origem e igual a Z T A ^ J Z 2.2»/a = 8 cm.

Portanto, os pontos ptrmindos (002). 1004), (00b). etc, distam entre si por 8 cm no eixo y da
rede recÍDroc*.

EIXOX

plano (110) - ene redexfo e puubida. m» ntarii a uma dis'lncij da origem, igual a

2»/d , , ( , " •< /2 2»/a - 5.657 cm., poi«d ) 1 0 ^ÊJ-J 2

pl«rs> (2201 - nu reHenfo é permitida s corresponde a um ponto da rede; esta distante da origem p u
2 » / d 1 2 O » 2 \ r / 2 , 2 s / a " 11.314 em, uma vex qua d 2 7 0 = «/2V f2.

üs pontos permitidos (220), 1440), (660), »!c 'Jistam entre si por 11.314 cm no eixo x fli rede

reciproca.

EIXO DIAGONAL (entra x e y)

pUno (111) - 4 uma teflexto permitida. Os pontos permitidos nesse eixo dnnm entre si por urna
clutlncie igual a 2 * / d , , , - V T . 2»/i • 6928 cm, uma vet que d M , - a >/l.

A partir destas coordenadas marejie os pontos da rede recíproca do cohre no plano
1011) Representam te o» vetores k na rede, escolhendo neste um ponto peMicuhi < "•"> «"<<> »
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urigam do aipaço k. Datanham-ta vatorat da origtm a todo» ot outroi ponto* da rada a am
•aguida traçam-» plano» qua bitiactam asMt vatorat parpandicularimnta. O manor voluma
circunscrito por ana* plano» raprttantara a primaira zona da Brillouin.

A figura 1 mottra a comtniçlo da rada racfproc* para ot planoi (110) da um cittal da cobra,
cúbico da faca cantrada; podam taram vittot ot haxagonot corraapondantat a primaira zona da Brillouin
da cada ponto da rada.
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APÊNDICE B

B.I - Expressão para o Vetor d» Onda do Neutron

Da Teoria Ondulatóri,,, escreve se o comprimento de onda de Brogjfe associado ao neutron.

h h

p mv

onde p é o momento, m a massa e v a velocidade do neutron. Em termos de energia, pode-te escrever:

im E

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

0.286 (U.286)2

MA) = - — . -— ou E = (BI)
VE (ev) tf

orite o comprimento de onda está em Angstrons (A) • • energia em eletron-volts.

Lembrando que k = 2irf\. obtém «

k>
E lev) = I0286)2

(2*12

><*ir è dimensio de k é A"

B J - Ralacio Entre kQ t k, a a "Freqüência" em TH (

Da teoria do espalhamento inelástico da um fonon, retoma-se • aquaçlo (1) qua representa e
rnndiçio de coniervaçio de energia:

Eo E, " » U

com E- e E1 em elelron-volti a ui em rnri/i«g.

S^nrto CJ • 2irv, com v em cicloi/ieg ou Hj , eicreve-ia:

2 »ti 7*b

Colocando a exprettlo em lirmín (Ir r 1 < > te uom:

IB?)
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2 * h

Dava-ta ajustar at unidadei da energia para te tar a equaçio (B2) am unidade» de THz (ou
10 1 ' Hi) que 4 a ordem da grandeza f fiica para freqüência da fononi.

Substituindo o valor de f> = 6.57928 x 10 ' 1 * eV. sag. ficaw com:

w(rad/seg) = 1 > x 1 0 " E(aV) ,

pod»-»» escrever que t eV eqüivale a 1.62 x 1 0 ' ' rad/teg. Ou, entlo, em freqüência:

1.62
v (ciclos/ieg = Hz) = x 10"» E(eV|

2w

v (Hz) = 2.419 x 1 0 M E(«V)

ou

v (THil = 241.9 E(eV)

pode-te escrever que 1 aV eqüivale a 241.9 THi . Voltando as expresiOes para v, reescrwe-ee:

E(eV) 1

v (THz) « . onde » 241.9
2*h 2<rh

Substituindo o valor da E, dado pala equação {B1I, tem-se:

y (THz) » 241.9 x (0.286)' / X*
IHJ

l> (THz) - 19.786/X1

com X em angii'ons

Cotocando-te X em funcfo de k ( A ' ' ) .

v (THz) - 19.7M k1 / (2»)'

• evidenciando k, esereva-ta:

12»)*
k» ( A " ' ) ' - — - i - * (THz) IB3)

19.786

Entretanto, para desenhar o vator k diretamente na rede r»cfproca devem «xprimi-lo em
unidade* d* 2f/«, ou t»|a: k1 em unlda<t«i 'to ( 2 K / * ) 1 ; para tanto divide-se a «quaçln IB3» por m * v»lnr
a fic*4« com-
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k1 = v (THz) (B4)
19.786

ond» « 4 o parâmetro da red* da amoitra monocriitalina.
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ABSTRACT

With «>• PUIPOM to check th* potoiiiin.» oi IEA Tripla A*k< Spectrometer, whldi construction M I recently
«InMied. diepertion raletlon curvet for copper «I room temparttuf* h*«* bHn I M M M I . Th» froquenciet o« phonom
propeailina «long the three melor timmetry dlraaiona [{00] [ft Oj Hid [tfcf] heve been determined. Th* mmunimnu
mra carried out operating th* Triple Ann SpKtromMtr in ttM "Q coratant" mod* et nwiron n q y lot. An «xcellent
i r — " - " ' could b* obwrwd bwiwHn th« multi obttimd in th* pnunt *mp*riimnt and th. accurM* d»t» «or copper
prm*nt*d in th» littffitur*. In *uch w»y. wm an concluo* th»t th* IEA Tripl* Ant» Sp*EfromM*r it In good operational
conditioni and abl* to parform original aiparimann. In thii npon an outline o« tn* thaory of th* «wctrometer
operation and ditailt on the *»p*r>m«ntaf prondum for th* C*M of a tripl* axis KMctrometer operating in th* "Q
oontiant" mart* *r« ateo pmentad.
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