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S DA DINAMICA DE REDE DO ALUMINIO E
DO ESPALHAMENTO  INELASTICO _ DE___ NEUTRONS

JOAO BATISTA VEIGA SALLES FILHO

RESUMO

Foram medidas para a temperatura de 300K, as relagoes
de dispersao do aluminio nas direcdes de mais alta simetria do
cristal, utilizando o espectrometro de trés eixos do IPEN. Os re
sultados mostraram-se precisos, com excelente concordancia com
alguns dados ja existentes na literatura. Os <cadalculos teodoricos
das relacoes de dispersao foram efetuados com base nos modelos
de dinamica de redes de Born-von Karman e Axialmente Simétrico,
tendo sido incluidas as interagdes até as cinco camadas de ato

mos mais proximas.

Os calculos das constantes elasticas do aluminio foram
efetuados a partir de valores da velocidade de propagacao do som
obtidos diretamente das curvas de dispersao, ao longo de certas
diregoes de simetria do cristal. Por meio de aplicagoes dos mode
los tedricos foram determinadas as constantes de forga do alumi
nio, a partir das quais podem ser obtidas varias propriedades fi

sicas desse metal.



LATTICE DYNAMICS CF ALUMINUM STUDIED BY NEUTRON INELASTIC SCATTERING

JOAO BATISTA VEIGA SALLES FILHO

" ABSTRACT

Measurements of phonon dispersion relations of aluminum
along the high symmetry directions were performed by coherent
inelastic scattering of thermal neutrons technique. All measure
ments were taken at room temperature using the IPEN triple axis
neutron spectrometer. The results obtained with accuracy are in
good agreement with the published data.

The dispersion relations were calculated theoretically
within the framework of Born-von Karman and Axially Symmetric
models, including interactions up to the fifth nearest shell of

atoms.

The elastic constants were determined using the values
of sound propagéting velocity obtained directly from the dis
persion relations along of high symmetry directions of the
crystal. Applying theoretical models the force constants  alumi
num were also determined. From these data several physical proper
~ties of the metal can be obtained. N |
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I, INTRODUGAQ

Quando os atomos em um s6lido executam pequenas oscila
¢O0es em torno de suas posigdes de equilibrio, ocorrem as  vibra
coes da rede ocasionadas pela excitagao térmica. Para um s&lido
cristalino com N dtomos, s@o ?ermitidos.SN modos normais de vi
bragdo e o sistema & descrito por ondas planas. O movimento ondu
latoério € quantizado, sendo o quantum associado a um modo normal
considerado como uma excitacio elementar da rede cristalina co
nhecida como fonon. |

A relacdao entre a freqliéncia e o vetor de onda das vi
bracoes cristalinas, w = w(a), € denominada relagao de dispersao.
Para um cristal com um atomo por cé€lula unitaria, a relacao de
dispersao, quando medida ao lcngo de direcoes selecionadas no es
pago dos vetores de onda, corresponde a um conjunto de  curvas
com trées ramos. No caso de ondas que se propagam ao longo das di
regoes de mais alta simetria da rede, todos 0s deslocamentos
ocorrem de maneira exatamente paralela ou perpendicular a  dire
¢ao de propagacdo em virtude de condigao imposta pela simetria
do cristal. Tais casos correspondem a modos puros de vibragao.

.Uma completa determinacdo da relagdo de dispersao envolve nio
somente a determinagio das freqlléncias mas também uma identifica
¢do dos ramos de acordo com sua polarizagao.

O conhecimento da relacgao de dispersioAE muito importan
te para o entendimento de muitas proPriedades fisicas dos - so6li
dos, como por exemplo, velocidade de propagagao do som, constan

-~ tes de forga e constantes eldsticas. Além disso, a relacdo  de
deisp@rséo'fornece a informagéowexpérimental necessaria fpéra o
ensaio de vdrios modelos tedricos sobre dindmica de redes.

As freqlléncias dos fonons (freqﬁéncias'de vibracao da
rede) podem ser medidas por varias técnicas, porém a mais comu
mente usada € a que utiliza orespalhémento coerente  inelastico
de neutrons por uma amostra monocristalinacs)‘

- Nas investigagOes sobre o comportamento dinamico - dos
sistemas s0lidos, os neutrons lentos obtidos de feixes  emergen
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tes de reatores nucleares, sao freqllentemente utilizados como .
particulas de prova, porque possuem energias da mesma ordem de
grandeza das energias térmicas dos dtomos na matéria e comprimen
tos de onda de Broglie com valores proximos as distancias inter
atomicas nos materiais. Dessa forma, a partir de estudos de espa
lhamento de néutrons por um sistema espalhador, podem ser - obti
das varias informagOes sobre os estados dinamicos desse sistema.
As medidas das trocas de energia e quantidade de movimento entre
o néutron e o material amostra, conduzem diretamente ao conheci
mento de parametros relacionados com as excitagOes fundamentais,
como por exemplo fonons em um crista1(4).

0 conjunto completo das freqliencias dos fonons consti
tui a relacao de dispersao, sendo grande o interesse no desenvol
vimento de métodos de medidas e calculos relacionados com a ob
tencao experimental das relagao de dispersao. Inegavelmente, um
dos métodos mais adequados para realizagdo desses-expefimentos é
aquele que utiliza o Espectrometro de Cristal de Trés Eixos para

- )
neutrons(s’

, cujo principio de operagdo estd baseado no espalha
mento coerente ineldstico de néutrons lentos por uma amostra so
lida.‘cristalina. Por meio desse instrumento faz-se incidir sobre
. a amostra um feixe de néutrons lentos e efetua-se a medida das
trocas de energia e quantidade de movimento entre o néutron e o
solido. A sistematizacdo desse procedimento permite a determina-
" ¢ao direta da frequéncia e do vetor de onda para os fonons na

amostra, obtendo-se conseqlientemente as relacdes de dispersao.

A KArea de Fisica Nuclear do IPEN € responsavel pelo de
senvolvimento de um programa de pesquisa sobre espalhamento ine
lastico de neutrons lentos. Como parte desse programa ja  foram.
anteriormente desenvolvidos varios trabalhos cientificos, como
por exemplo: projeto, construgdo e calibracao de um Espectrome
tro de Cristal de Tres Eixos(7) e verificagao do desempenho
por meio de medidas da relacadao de dispersao do cobze(6’7); Gs obje
tives desses trabalhos foram o de apresentar as principais carac
teristicas do instrumento e revelar pormenores, dificuldades e
soiugSes encontradas durante a construcao bem como adquirir o

dominio das técnicas experimentais.

_ Atualmente, no que concerne ao desenvolvimento do pro
grama de estudo de dinamica de redes, o principal interesse da
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Krea de Fisica Nuclear do IPEN, € a obtengao de conhecimentos no .
campo de ‘tratamento de dados experimentais e aplicacgao de mode
los tedricos para a obtencdo das propriedades fisicas dos  so0li
dos em estudo.

Nessas condigOes, a partir dos resultados experimentais
da relacao de dispersao de uma amostra monocristalina de alumi
nio, foi desenvolvido o estudo da presente dissertagao com o ob
jetivo de desenvolver um trabalho que permita o perfeito entendi
mento dos modelos tedricos e suas aplicacles ao estudo de  dina
mica de redes. '

No Capitulo II s3ao fcitas consideracOes tedricas sobre
os principais modelos de vibragoes de redes cristalinas de mg‘
tais, a saber Born-von Karman e Axialmente Sim€trico, bem como
a construgdo da matriz dinamica para vibracOes em um meio con
tinuo. E apresentada também a parte tedrica sobre a interacgao de
néutrons lentos com a matéria. |

A descrigdao do arranjo experimental e do mé€todo de me
dida estd apresentada no Capitulo III.

No Capitulo IV € feita a apresentagdo e analise dos Te
~sultados experimentais com a aplicag@o dos modelos tedricos para
a determinagdo da funcao que permite o cdlculo da relagao de dis
persao para o aluminio. As conclusdes s3ao apresentadas no Capitu
lo V. - ’ ' '




11, CONSIDERACGES TEORICAS

No estudo de certas propriedades importantes de um so0li
do, como por exemplo, constantes elasticas, calor especifico, ex
pans@o térmica e varias outras, & essencial se considerar as vi
bracoes atomicas da rede cristalina. | |

0 modelo tedrico que apresenta a idéia mais simples pa
ra esses tipos de estudo € o modelo de Einstein, no qual cada
atomo vibra como um oscilador harmonico simples em torno da posi
¢ao na qual a energia potencial, devido a interagéo com seus Vi
zinhos, € minima. De uma maneira geral, essa aproximacao harmoni
ca & Tazodvel, enbora o pogo de potencial ndo seja quadritico em
fung@ao da distancia, nem apresente simetria esférica. A . aplica
gao do medelo gera um espectro de vibragbes do cristal constitui
do pbr niveis espacgades pela energia hvE, onde vg é a freqliéncia
de Einstein, ou seja, a freqlléncia de vibragao dos datomos em seus
pogcos de potencial.

Este modelo € Gtil em alguns problemas mais simples, on
de basta uma descrigao aproximada das vibragdes, especialmente ca
sos de tempefaturas relativamente altas, quando se justifica a
hip6tese de atomos distintos vibrando independéntemente.

Para se considerar o movimento coletivo dos Atomos no
estudo da dinamica de redes cristalinas sao utilizados modelos
mais completos onde sao consideradas as correlagOes entre os mo
vimentos de atomos adjacentes. Esses modeles foram originalmente

. . : 2 . :
discutidos nos trabalhos de Debye, Born, vom Karman( ) e muitos
outros autores. De uma maneira geral os modelos consideram as
forgas locais e procuram descrever o movimemnto de uma maneira

completa. A aplicabilidade dos modelos s0 se torna possivel em
virtude da invarianca translacional da rede.

1.1- AP_R_QMMAQEQ.AD_LABAHQA'

A presenga de um gds de elétrons de valéncia em um sGli
do pode ser considerada utilizando a chamadia "aproximac@o adiabia
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tica“(ls), na qual os elétrons ajustam-se adiabaticamente aos mo
vimentos ionicos. A base fisica da aproximagao considera que os
ions possuem massa maior e movem-se mais lentamente que os elée
trons. Portanto, do ponto de vista eletronico, toda configuracao
ionica pode ser suposta como se os ions estivessem fixos.Uma con
seqlléncia da aproximacdo 6 que a energia do gas de elétrons atua
como energia potenc1al para o movimento dos fons. Para se consi
derar a energia potenc1al total (da interacdao Ion-ion mais aque

la correspondente ao gas de elétrons), geralmente € utilizado o
modelo da aproximacao harmonica, que sera tratado a seguir.

Esse modelo considera forgas tensoriais e € desenvolvi
do tomando por base a aproximagao harmonica. Consideraremos a
aproximacdo harmdonica para o caso de s6lidos que conternhamum ato
mo por célula, como €. o caso do aluminio, de que trata o presen
te trabalho. ”

* b d o> -> . - . o~
Sendo a, b e c os vetores primitivos de translacgao da
rede, indica-se as posicgoes de equilibrio por:

% =na + amb + pc 7 - (I1.2.1)

“onde n, m e p sao nlimeros 1nte1ros.

0 deslocamento do 2- 651mo atomo a partlr de seu ponto

de equilibrio é 1nd1cado por N, , desse modo o vetor posicao do

2”
g-8simo dtomo torna-se o . I

.. |
Ry = 1 + i | - (11.2.2)

- A energia cinética total da rede de atomos pode ser es
crita como ’ ‘

-1 S0 20 ‘ |
T =35 % é MHy R , (I1.2.3)
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onde ‘o representa x, y ou z, M € a massa do atomo e uz € a com.
. ->
ponente cartesiana o de W

Definindo ¢ como o potencial de muitos corpos que g0
verna o movimento dos Ions e expandindo-o em serie de poten
. -+ .
cias dos deslocamentos g » fica-se com:

, . R
¢ = ¢ + ¢ (DHu + 6 (T, 7)ub, +...
(I1.2.4)

onde ¢ € o potencial de equilibrio, ou seja, aquele correspon
dente a uma rede estatica de dtomos e portanto, pode ser tomado
igual a zero,

9, (1) = - » | (I1.2.5)
Buzy . '

b (5.3 = |20 (11.2.6)
o/

0 subscrito zero significa que as derivadas sio calcula
das na configuracao de equilibrid, ou seja, nos sitios da rede
estatica. Nas posigoes de equilibrio, onde a forga de  restaura
cdo € zero, o segundo termo do segundo membro da equagdo (II.2.4)
se anula. A aplicacao da condicao de invarianga translacional da
rede pe:mite reescrever ¢a8(z,i') na seguinte forma:

>

¢aB(ZZI')=¢Bu(z,z') = ¢asgz-z') (I1.2.7)

-

I o, E2) =0 | (11.2.8)
L' - ‘ .

A equagao (II.2.8) expressa o fato de que a forga resul
tante em um atomo qualquer € zero se cada atomo do solido € des
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locado do equilibrio por um vetor deslocamento de mesmo valor.

Na aproximac¢do harménica, a série (II.2.4) que represen
ta a funcdo potencial € interrompida no termo harmonico, ou seja,
no terceiro termo do segundo membro € assim sendo, as  equagoes
de movimento dos atomos na rede cristalina podem ser escritas da
seguinte forma:

Mig = - 1 g (A, (11.2.9)

Para nao levar em conta efeitos de superficie, sao esta
belecidas condigdes periddicas de contorno onde o cristal com
seus N atomos, € parte de um »rlstal infinito composto de cTis
tais vibrando de modo idéntico ao considerado. A

Define-se coordenadas noermais Qq por

« iq.% -
n¥ ze Q e (1I1.2.10)
% (NM)I; 2 |
onde a’ sao os N vetores permitidos(21) que se situam dentro

da primeira zona de Brillouin e ¢ sdo os vetores de polarizagi
a serem melhor discutidos posteriormente. As construcgées da rede
reciproca e da primeira zona de Brillouin estao descritas no
Apendlce I, deste trabalho. . .

Substituindo (II 2.10) na equacao (II 2 9), fica- s com:

0% =g YD (Heb I1.2.11
"% % @B(Q)eqwﬂ, (11210

onde DaB(a) & um elemento da matriz din@mica D(q) dado por:

1 > =

D@ = % %B(I)e'iq'“ | (11.2.12)

As freqliencias das ondas descritas por Qq sao obtidas a

partir da equagdo de autovalores para os vetores de polarizacao
>
€

q


http://iq.lt

. 8.
) Das(a)eg = ple® (11.2.13)

Os trés autovetores de [D(q)] e as correspondentes coor

denadas normais sao indicadas por gqc e Qqc (o0 =1, 2, 3).

Para considerar explicitamente a polarizacao, a equagao
(I1.2.10) deve ser modificada e escrita na forma:

L, -
> 1 + iq.l
L (NM)172 4,0 qo qo

O hamiltoniano que corresponde as equagoes de movimento
(I1.2.9), ou a equivalente (II.2.11), pode ser escrito na forma
dlagonalcg)

H=2 7 |Q,Q + Q. q @0 ar.z.1s)
-2 4,0 Qo *qo qo *qo ’ ’
onde
(e B
¢“(q,0) = e ID(q)| Equ aB qo
(11.2.16)
- Da definigao de D(a),requagéq”(II.Z.IZ), verifica-se
que(l) : ‘ '

D(q + &) = D(Q)

- h . > oo
onde G & um vetor da rede reciproca. Portanto wz(q) é periodi

co na rede reciproca com periodo G.

Como ja foi mencionado, pode-se escrever a energia po
tencial de um s0lido como a soma de potenciais de pares ¢(3i-32),
dependente somente da distancia entre os ions. Assim, escreve-se
as constantes de forca interatomicas ¢a8(z) na forma:

4 ‘ 5 | | |
b5 (D) 2 o (11.2.18)

Buzau2 .
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Usando este resultado na definicZo(II.2.12) da matriz

dinamica, tem-se:

',+ -+ 2
1 ' -iq.
D@ =5 I'@-e N2t (11.2.19)
. L auzaug o

onde o apdstrofo na somatdria de (II.2.19) indica que o termo
¥ = 0 deve ser omitido, como serd visto em seguida. Este €& o re

sultado basico para a matriz dinamica em termos da lei de forcas.

No modelo Born-von Karman, a interacao harmdnica entre

dois atomos & descrita por uma matriz de constantes de forga ten
(18)

soriais na forma:
S S ST
aq B3 B2
S S . S S (1I1.2.20)
%ag = |P3 oy By
85 8 o3

onde ¢§B € a forga atuando em um 5tomo na origem (E = 0) ac lon

go da direcao '"a'" quando o "'S-ésimo' atomo vizinho move-se de
uma distancia unitaria ao longo da direcao 'B".

A expressao (II.2.20) é a forma geral das forgas tenso
riais. :
A matriz (II.2.20) serd usada na expressao (II.2.19) pa

i ' ¢ - o .
ra, a partir desta se calcular a fungao w(q), freqllencia das vi
bragoes cristalinas de um s6lido no modelo de Born-von Karman.

11,3~  MODELO AXIALMENTE SIMéTBICOF14)

No modelo axialmente simétrico, o potencial de intera
cdo entre dois atomos que se deslocam da posigdo de equilibrioem
um s6lido cristalino € suposto consistir de dois termos quadrati
cos, a saber: o primeiro proporcional ao quadrado da componente
do deslocamento relativo ao longo da direcao do vetor 1 que une
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as posigdes de equilibrio dos dois atomos e que causa uma forga
central ou forca na direcao da '"ligacgao radial'; o segundo termo
sendo proporcional ao quadrado da componente do deslocamento re
lativo perpendicular a T e que causa uma forga na diregao da "1i
gacao angular'. Tendo em vista que se pode supor equivalentes
todas as diregOes no plano perpendicular a I, o potencial de 1in
teragao e as correspondentes forgas podem ser considerados axial
mente simetricos.

- r SR . . . ~
Se V(|¢]) indica a energia potencial de interacgao entre
. P e
dois ions separados pela distancia |[£|, pode-se escrever:

. R .y oy
V(IE+§‘)=V(2)+V'(2’) %&_)__,. %’V'(R) (gxﬂ,) +%_ V”(Q,) (g.z) +
2 25
+ termos de ordem mais alta em § (11.3.1)

onde £ & ¢ médulo de i, § & um vetor deslocamento arbitrariamen
te pequeno e os "apostrofos" em V(&) indicam diferenciagdo com
respeito a 2. Os termos que apresentam poténcia maior que dois
em § serdo desprezados. O termo linear em § na equacdo (IT.3.1)
deve ser levado em consideragao quando se considera a estabilida
de estatica da rede cristalina mas pode ser desprezadc na deter
minagdo das freqiiéncias dos modos de vibrac@o dos dtomos no s6li
~do. O terceiro e quarto termos na equagao(II.3.1) sao as contri

- buigbes da ligacdo na "diregdo angular" e 'direcao radial', res

pectivamente.

A matriz das constantes de forga axialmente simétricas
pode se referir a um sistema no qual um eixo principal, por exen
plo o eixo X, coincide com a linha unindo os dois atomos e,nesse
sistema, a matriz terd a seguinte forma: ' '

AS 0 0

S ' S , '

4o = |0 B 0 (11.3.2)
0 0 « B>
i , .

onde ¢§B ja foi definido anteriormente.
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A matriz (II1.3.2) serd utilizada para o calculo da ma
triz dinamica (I1.2.19) no modelo axialmente simétrico, para que,
a partir desta seja possivel, no referido modelo, o calculo das
freqﬁéncias dos modos de vibracao da rede cristalina,

A discussao apresentada dos modelos Born-von Karman e
Axialmente Simétrico, mostra claramente as semelhancas de calcu
lo entre eles e evidencia também uma matriz de constantes de for
¢ca no modelo Axialmente Simétrico bastante simplificada em rela
¢ao a mesma no modelo Born-von Karman. Isto significa que no ca
so geral da interacao de um dado atomo com seus n-ésimos vizi
nhos mais proximos. sao necessarias seis constantes de forga
Born-von Karman para representar a interagao, ao passo que no mo
delo Axialmente Simétrico s&@o necessarias apenas duas. Vé-se en
tao que para representar a interagdo de um dado atomo com todos
0os seus n atomos vizinhos mais proximos, o modelo Axialmente Si
métrico apresenta grande vantagem, desde que o s6lido permita a
aproximagao de simetria axial para o potencial de interagao.

Ainda sobre as constantes de forga do modelo  Born-von
Karman, quando a camada de atomos possui estes em direcao de si
metria da rede cristalina, € possivel fazer uma reducdo no nume-
ro de constantes de forca independentes e isto € o que serda vis
to a seguir. '

IT.4~ SIMETRIA DA REDE CRISTALINA

Quando se considera dois vetores da rede «cristalina i
e E, relacionados por uma transformacao unitaria "T", a saber,
"ii = T¥, verifica-se que ao mover-se um dado atomo de f parar(f +
Tﬁg), a variac8o de energia serd a mesma que se o ion fosse movi

9
do de 1% para (E+ﬁz), 0 que pode ser representado_por‘1 2

A«[¢a3(TI)]=(Tij)[¢a8(15}(Tij)f | (1;.4.1)

onde (Tiﬁ) € uma matriz que representa a transformacdo unitdria
"T'" do grupo de rotacoes da rede cristalina.




A

Retomando a equacgao (I1.2.12) e considerandc a operacao
da transformacazo T sobre o vetor de onda das vibracgoes cristali
-5
nas (gq), tem-se:

-iTq.%

i

D5 (TQ) b (1) e

=i
=~

=i

e o e d
¢ oB7

- 3 % %B(T}’I)e‘i&'E (11.4.2)

- . ~ . -
a ultima transformacgao acima segue do fato de T¢ ser um vetor
da rede cristalina. ’

Das equagaes (1I1.4.1) e (11.4.2) verifica-se que:

[D(Ta)] = (T35) D(a}] (iij)%“

- > > ~ . ' .‘

Entao, D(Tq) e D(q) estao relacionados por uma transfor
magdo unitaria, possuindo os mesmos autovalores. Isto. significa
2 > . . . . o= e
que w”(q) tem a simetria da zona de Brillouin, como ja foi mos
trado anteriormente no item II.2 e ainda mostra que se pode espe
rar degenerescéncia na freqlléncia de vibracao da rede cristalina
em pontos de simetria para os quais ha operadores "T'" tais que
-5 - éu —é . . - - - o

Tq = q + G, onde € um vetor da rede reciproca.

I1.4.1- MODOS DE ALTA SIMETRIA NUMA REDE CUBICA DE FACES CENTRA-
DAS ' ‘

Para se obter as constantes de forga do Aluminio, consi
deraremos apenas as curvas de dispersao do metal ao longo de
duas das direcoes de mais alta simetria do cristal a saber:

1) Direcao A = (0,0,9): os trés vetores de polarizacao
para essa direcao sao (0,0,1), (0,1,0) ¢ (1,0,0). O
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primeiro vetor indica um modo puramente longitudinal,
enquanto que os dois ultimos indicam um modo trans
versal degenerado, como sera verificado no Capitulo
IV, item IV.3. '

2) Direcao } = (q,q,0): os trées vetores de polarizacao
para esta direcac sao (1,1,0), (1,-1,0) e (0,0.1).0
primeiro vetor indica um modo puramente longitudinal,

enquanto que os dois Gltimos indicam modos transver

sais, em geral nao degenerados.

I1.5- MATRIZ DINAMIC BRACOES EM UM MEIO CONT{NUO _COM
SIMETRIA CUBICA :

As relacoes entre as constantes de forca e as constantes
eldsticas do cristal que sao grandezas caracteristicas do metal
em estudo, podem ser obtidas por meio da comparagao entre a ma
triz dinamica de um s6lido cristalino e a matriz para vibracles
em um meio continud,’ambas consideradas na mesma simetria.

No que se segue sera apresentada uma breve dedugdo da
“matriz dinamica para vibragdes em um meio continuo.

Num meio continuo, o tensor de forgas (P ) e o tensor
de deformagées'(E J) sao simétricos e possuem nove elementos dos
quais seis sao independentes. De acordo com a forma geral da lei
._de Hooke, cada um dos nove elementos de (P .) estao lineaimente
relacionados com oS nove elenentos de (E. J). A lei estabelece ex

plicitamente que:

~Pijm" % % legzm om (II1.5.1)

onde as constantes T..
ij,m

formam um tensor de quarta ordem,
. Na notacao habitual representam-se as deformagoes pelos
simbolos ej; due estao relacionados a Bij da seguinte forma:

e.. = E..
11 11

e; = g, (iF3) . (11.5.2)
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sendo Eij = B'i' Indicando as componentes de um deslocamento (rg'
presentando uma deformagéga POT Uy, U, € Ug, entao os Eij serao
definidos pelas equagoes .

Y. ou 3y
€44 = —_— 3 €9y = " 5 €47 % =
11 axl 22 3x2 33 Bx3
v12 axz axl 23 ax3 axz 13 axs axl

(I1.5.3)

onde4x1, X, e Xq sao as componentes cartesianas X, y e z respec
tivamente. '

res P. estao linearmente relacionados de acordo com a re

ij Lm
lacao tensorial (I1.5.1), os coeficientes Crs das componentes de

Num meio que apresenta simetria clibica, quando os tenso .

deformagao nas seis equagOes lineares, formam a seguinte matriz:

Tl o tn G Gy 0O 0 0
RO 1€z 1 €2 0 0 0
iz G2 Oy 0 0 0.
0 0 0 Cpq O 0
e o 0 0 0 ) 0 0 - C44 70 1
. o 0 ) 0 - 0 - 0o . . 0 o C44

DO ST L T T 1.5y

Os coeficientes Crs estao relacionados com os elementos
do tensor Tij,zm; por exemplo:

€1 ® Tiina |
Ci2 = Ti1.12
Caa = 3(Ty3 23 * Ty3 35) (I1.5.5)
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A redugﬁo‘dos vinte e um possiveis €. para somente trés
coeficientes independentes € uma conseqliéencia da necessidade de
que a forma tensorial (II.5.1) seja invariante quanto as opera
goes de simetria de um cubocllz Os coeficientes Cll’ C12 e Cqa
sao as constantes elasticas de cristais ciilbicos na notagzo de
Voigt 1 . |

Substituindo as igualdades (II.5.3) nas relagoes linea
res entre Pij‘anm e usando (II.5.4), obtém-se:

p (C..~C..) i, | ; ide ) .
.. = - + s 1=1,4,
ii 11 "12 axi 12| 127 3%
, (11.5.6)
| | 9“1 M, . : i | L
P35 7 Caq =y +,§§§' ;i=1,2,3, j =2,3e j>i

Abaixo estd escrita a expressdo da condigdo de equili

brioglo) entre as forcgas atuando num volume unitdrio de massa p
e as forgas de superficie, representadas por Pij:
2%u, 3 0P| » |
~p T+ —! = 0 ;0 i=1,2,3 (11.5.7)
ot k=1 %k | |

Substituindo as equagdes (II.5.6) em (II.5.7), obtém-se
"~ as equagbes-.de onda para cristais de simetria clbica:

2%u, - )azui % 2%, . g ohu,
0 = - +C | ) —K s —
3t2 11712752 12) kf1ax ax, | 4521 2x;
jFi
QZu. :
* ;i=1,2,3 | . (II.5.8)
‘xiaxj |




2 2 | e | *
(€117C44da7 * Cyqa” (Cyp* 44) 1192 (C15+Cy 40195
> ' i 2
Dl@=) (€3G0 99,; (C11-C44)93+C4q0 (C12*C44)9293
| 2 2
(C12*C44)9195 (C12%C4q)a295  (Cp37Cgylaz+Chyar]
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Para resolver estas equagoes, deve-se considerar a ex
pressao para uma onda plana:

-

ny = A exp[i(@t - a.x)] i j =1,2,3 (II.5.9)

0 resultado dessa substituic@o € um sistema de trésequa

goes homogeneas em Ay, AZ’ AS:

[ 2 2 o2 ‘
|(C137Cgq0a7 * Cyqa - ]A *+(C12%Cyq)a1a8; +(Cp*Cy 40979354570

.

« 2 2 2 ]
>(C12+C44)q1q2A1*[CC11'C44)‘12+C44q -pw ]A2+(C12+C44)q2q3A3 =0

4

(C

N 2 2.2 -
12+c44)q1q3A1+(c12+c44)q2q3A2+[(cll-c44)q5+c44q ~pw ]As =0

(11.5.10)

2

| 2 2 2
onde q° = q; *4; * Az .

Para que nao se tenha somente solugao tr1v1al no siste
ma (II 5.10), € necessario que o determinante dos coeficientes
seja igual a zero, o qual pode ser escrito na seguinte forma:

det,[DCE)-w prI]M? 0 | o - (11.5.11)

- - Y - + -t - - -~ -
onde I e a matriz identidade e D(q) € a matriz dinamica para um
cristal de simetria clbica num meio continuo (limite para gran

des comprimentos de onda), sendo representada pela equagao abai
X0 (II 5.12). '

y(11;5.12)’
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. - - .
A matriz D(q) sera usada posteriormente para se obter
as ja mencionadas relacdes entre as constantes eldsticas e as
constantes de forca do aluminio.

No Capitulo IV, item IV.3, veremos que o conhecimento
dessas relagoes vai possibilitar a determinagao das constantes
de forca, no modelo Born-von Karman.

Antes de ‘apresentar as consideracOe€s teoricas sobre o
espalhamento coerente ineldstico de neéutrons por um fonon que €&
0 processo mais importante para a determinagdo experimental das
relagoes de dispersdao e o conseqllente estudo de dinamica de re

- des abordade no presente trabalho, apresentaremos o item seguin
te que descreve de uma maneira geral os processos de interagao
de néutrons lentos com a mat€ria. ’

I1.6- X EUTRO T0S C TE

II1.6.1- INTRODUCAO

. Neutrons lentos interagem com a matéria de duas manei
ras: a primeira € especificamente nuclear, entre o néutron e o)
niicleo e a segunda & uma interagdo eletromagnética devida ao néu
tron possuir momento de dipolo magnético. Na interacio nuclear
podemos ter dois tipos de fenomenos: a captura radiocativa dos
neéutrons pelo niicleo e o espalhamento nuclear. No presente traba

'~ 1lho tem-se interesse em somente o espalhamento ‘devidc a intera

géo nuclear. A medida da probabilidade de ocorréncia desse pro

cesso de interagdo '€ dada em termos da seccdao de choque de espa
lhamento. o o B A ‘ '

As premissas fundamentais para o calculo de seccdo de

(5],

choque sao as seguintes :

1) O comprimento de onda de de Broglie de um néutron
lento € muito maior que as dimensoes do niicleo (~105
vezes maior), desse modo o espalhamento por um ng
cleo & considerado isotropico e independente da ener
gia do neutron.
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2) A interacao entre o néutron e o i-ésimo nicleo & re
presentada pelo pseudopotencial de Fermi

L[ 2mh?b,
Vi(T) =| ——=

§(1-1;) (I1.6.1.1)

- - -> - - -~ V .
onde m € a massa do neutron, G(r—ri) e a funcao delta de Dirac e

by € a "amplitude de espalhamento' do nicleo.

3) O espalhamento pelo conjunto de nicleos em um so0lido
cristalino € obtido somando-se os espalhamentos pe
los nicleos individuais, considerando as relacdes de:
fases das ondas espalhadas. .

4) A amplitude de espalhamento b; pode nao ser a mesma
para todos os nicleos do mesmo elemento: os. diferen
tes isotopos espalham diferentemente e ainda, se o
'spin nuclear € diferente de zero, a amplitude - de es
palhamento depeﬁde da orientagao relativa dos spins
do néutron e do niicleo. ” i

Normalmente os niicleos que tém diferentes amplitudes de
espalhamento distribuem-se aleatoriamente no sdlido cristalino
e, nesse caso € conveniente dividir a secgiao de choque total de

espalhamento o, em duas partes, uma coerente (o

e a outra in
t coe) =

coerente (o._ ). Vamos indicar os movimentos de um nicleo no

_ inc
cristal por uma funcao de onda ¥. Assim, a seccao de choque de

espalhamento pode ser escrita.

B Oy =‘W <bi'bj> ' (I1.6.1.2)

onde <....> indica uma meédia sobre todos os pares de nlcleos i,j.
Indicando pelo indice "S" o termo onde i=j e pelo indice "d" on
de i *j, tem-se:

2

t =Yg

Q
[}

<b?> + V. <b.>
i i

d

2 2y . . | 2
WS (<bi> - <bi} ) + (WS + Wd) <bi>

]
Q
+
Q

inc coe o ”7 "(11.6;1.3)
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Nota-se que a seccao de choque coerente depende do qua
drado da média da amplitude de espalhamento e contém componentes
de interferéncia da funcdo de onda. Por outro lado, a secgao de
choque incoerente depende somente do espalhamento por um nicleo
individual (nao contém efeitos de interferéncia), e &€ zero se to
dos os bi forem iguais.

A importancia dessa divisdo em o_ esta no fato de Y con

t
ter duas fungoes delta:

slB, - By ¥ ) ha; (32)] Cs® - K - ar.6.1.4)

onde Q=08+ J al .

A soma sobre & indica que o processo de espalhamento po
de envolver a criagdo ou aniquilagao de % fonons de vetores de
-> - - - . . .
onda 95 G € um vetor da rede reciproca do sdlido cristalino e
6 € o chamado vetor transferéncia de quantidade de  movimento;

= =5 o~ . -~
Eo(ké) e El(kl) sao as energias (vetores de onda) dos neutrons

- - - - . . -y
incidente e espalhado na interagao, respectivamente;w = wj(q) )
a relacao de dispersao de fonons.

A primeira funcao delta em (II.6.1.4) representa a con
servagao da energia € aparece em ambas as funcoes de onda WS e
Wd; a segunda funcao representa a conservacao da quantidade de
movimento e aparece somente em Y,. Portanto, a secgao de choque
" de espalhamento incoerente nao contém nenhuma informag3o  sobre
as posigoes relativas dos diferentes niicleos no cristal, podendo
'somante fornecer informacoes sobre a distribuigao de energia dos
fonons. Medidas de espalhamento coerente podem ser usadas para
se obter informagoes sobre a estrutura do cristal e sobre a rela

wy (@) «

cao de dispersao de fonons w.

Em (11.6.1.4), se &
elastico ou de Bragg, no qual EO'= E1 desse modo o espalhamento

0, tem-se espalhamento coerente

correspondera somente aos pontos da rede reciproca, cuja constru
¢do pode ser vista no Apéndice I. Se & = 1 tem-se espalhamento
" coerente ineldstico de um fonon que & o processo de maior inte
resse deste trabalho. '
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I1.6.2- ESPALHAMENTO COERENTE INELASTICO DE UM FONON

Seja um sistema no qual o feixe incidente de néutrons €
representado por uma onda plana ?o = exp(iKo.?) e a amostra por
um conjunto de 3nN osciladores harmonicos, onde N € o numero de
células unitarias contendo cada uma n atomos. O nimero total de
graus de liberdade da amostra € 3nN e o estado inicial da amos
tra € representado por no(a). O estado final do sistema € um fei
xe de neéutrons espalhado, representado por uma onda plana ¥, =
exp(iKl.;)e um conjunto de osciladores nl(a). A interacao total
€ uma superposigdo das interagles individuais dadas cada uma de
las por (II.6.1.1). | '

2 N
5(1‘-1‘. ) (11-602.1)
m 121 s=1. 15

V=

- - - -~ - - - - - - - - -
onde riS € a posicao do S-esimo atomo da i-eésima célula unita

Tia e bis a amplitude de espalhamento do atomo.

‘A seccao de choque de espalhamento € proporcional ao
~quadrado do modulo do elementc de matriz que representa a proba
bilidade de transigao entre os estados inicial e final:

7[<W 5 IVIW I >] - (11.6.2.2)

Essa expressao € proporcional a secgdo de choque de es

palhamento duplamente diferencial dzd/deE pois ela se refere

aos neéutrons espalhados num angulo sdlido iompreendido entre Q e
2 + d2 e energias entre E; e E, + dEi. Entio, pode-se escrever
a expresséo da seccdo de choque para o espalhamento de néutrons
que mudam de um estado ¥, para um estado ¥,, enquanto a amostra
sofre transicao do estado n (q) para o estado n, (q) do seguinte

modo(S)

2
2 k
d“o | m 1 2
E4E; |nom, T|7Z| K, Y VIYemp>lT (11.6.2.5)
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onde V € o potencial de interagao e kl/k0 significa que a secgao
de choque € calculada por unidade de fluxo de néutrons inciden

tes.

A forma mais geral da secg@o de choque € obtida a  par
tir da equacgao (II.6.2.3),efetuando—se a soma sobre todos os pos
siveis estados finais nl(a) e tomando-se a média do resultado so
bre todos os estados iniciais onde cada um deles tem probabilida

de Pno :

do .| m|*7 § P Tl<¥;.nlV]Y_.n_>|?
dnd z{ k. 4 “hg iy 1°™M o'%o
o

(I1.6.2.4)

Pode-se calcular a parte do elemento de matriz (II.6.2.
2) que involve as coordenadas do neutron:

2‘"’?12 z

3 7 I ST S I
— R biSJd T exp(-lkl.r)a(r-fis)exp(lko.r)

<W11V|Wo>=

= 2rh J b exr i(k -k ).T.cl
m bg 1S TFPPeT1 Fis

2 e
_-27h , s = -
S Thm iZS b:s exP(la‘riS) . (I1.6.2.5)

 Substituindo (I1.6.2.5) em (II1.6.2.4), obtém-se;

' . 2
— = == Y P Y |<n.| ¥ b, exp(la.;ﬂ Yin >
dsidE ko a n, nl 1 i,s iS ‘»‘.1S o]

(I1.6.2.6)

Fazendo uso da definigao (II1.6.1.3) pode¥se dividir a
— secgao de choque nas partes coerente e incoerente. A secgdo de
choque coerente, que € a de interesse no presente trabalho, sera

entao dada por:




2
d% k
. C . > 2
coe _ _1 z pn z |<n1| _zﬁ bige eXp(16~riS)|no>‘
1 0 nO o nl 1,0 ‘

(1I1.6.2.7)

A expressao para a secgao de choque de espalhamento coe

rente para processos envolvendo um fonon de freqiiéncia m (q) e
5
obtida a partir do calculo( ) do elemento de matriz presente na

equacao (II.6.2.7).

2 . ,
d o 3, k 2
coe 8t h "1 > 1+ 1 -
T - = [n.(@ + 5 - 3|16:(@, Q| DD
%dE1 11 fonon Yo Ko [ J : 2} J 12
(I1.6.2.8)
onde N 1 _ _
n.(q) = — € o fator de populacgao.
J zexp[hwj(q)/kBT] -1
| (I1.6.2.9)
-3 - ‘ T ..
D, = 8|, - By ¥ huy (@) | (I;.6.2.10)7
= (> R - 2 ] - e ' '
Dy = 8]k - Kk~ 4 6| (I1.6.2.11)
Gj(a) = 3 5 ; [ eJ(q)]e1 ‘Ts & o fator
. 1/2
S .
- [ SwJ(q)]
de estrutura. ‘ (I1.6.2.12)

sendo wg O fator de Debye-Waller, ;S a posigao do S-€simo étg
mo dentro da célula unitaria, mg a massa do atomo S, e (q) o vg
tor de polarizagao do fonon que se propaga com vetor de onda q e
Vo o volume da c€lula unitaria do cristal. Nas equagoes (II.6.

2.8) e (II.6.2.10) o sinal superior refere-se a criacdo € o si

nal inferior a aniquilac3o de um fonon, respectivamente.
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Para baixas temperaturas e temperatura ambiente o pro
cesso de criacao de fonons apresenta maior secgao de choque que
o de aniquilacdo e as equagbes basicas para o planejamento expe
rimental de uma medida de relacgao de dispersdao para esses casos
sao dadas por:

tm
"

Ey + hwj(a) (I1.6.2.13)

-+ -+ > -
k,=k; +q+6G | (11.6.2.14)

A interpretacdo fisica da funcgao delta (1I1.6.2.11) pode
ser obtida considerando-se dois casos: 1) Na figura (I1.6.1), 6
esta dentro da primeira zona de Brillouin, ou seja, procura-se o
neutron difratado. na regido de estados em que Kl nao difere de
Eo em mais de meio vetor de onda da rede reciproca (@). Nesse ca
so, todos os vetores de onda E estao dentro da primeira zona de

-

Brillouin de modo que o Unico termo que fica em (II.6.2.11) e
-

qd=34, ougq = ﬁl - kg |
Brillouin, figura (II.6.2), hda um valor de q tal que q = k., - k -

1 0
- G.

. 2) Se Q estéifora da primeira zona de

Como a primeira zona de Brillouin & uma célula unitaria
da rede reciproca, pode-se repeti-la de modo a cobrir exatamente
todo o espago dos vetores de onda. Conseqllentemente, qualquer va
lor de.a pOdé ser obtido univocamente com um vetor G 2= um dado
valor de a (um vetor que se restringe a primeira zona de “Bril
louin). Pode-se entdo dizer que q & o valor de Q 'reduzido" 3
primeira zona de Brillouin. | |

Havera espalhamento em qualquer diregcdo que se deseje,
mas a intensidade dependera da amplitude das vibracoes cristali
nas que tenham precisamente o vetor de onda necessario para sa
tisfazer corretamente as condigbes exigidas. '




la. Zona

“la. Zona

Figura (11.6.1)

(Figura (I1.6.2)
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1, ARRANJO EXPERIMENTAL E METODO DE MEDIDA

I11.1- ~ ARRANJO EX E‘I ENTAL

Para a determinacao experimental da curva de relacgao de
dispersao foi utilizado um espectrometro de trés eixos para neu
trons, porque esse instrumento permite a analise dos neutrons es
palhados em angulo e energia,o que possibilita a determinagido das
trocas de energia e quantidade de movimento entre os néutrons e

a amostra (sistema espalhador).

O espectrometro de trés eixos do Instituto de Pesquisas
Energéticas é Nucleares de Sao Paulo (IPEN) foi inteiramente pro
jetado e construido no IPEN e esta instalado no canal de irradia
¢do nimero dez do reator de pesquisa (IEA-R1), tipo piscina, do
IPEN, que opera a uma poténcia de 2 Mw, com fluxo proximo d 1013

- - . .2 . -
neutrons térmicos/(cm”.seg) na posicao do carogo.

Esses neutrons, que Dossuem um espectro de energias apro
ximadamente maxweliano, sao extraidos por um sistema de colima
gao instalado no canal de irradiagao do reator e atingem um cris
tal monocromador X1 colocado fixo no centro da blindagem princi
pal do espectrometro (figura III.1.1). O cristal X; reflete os
neutrons (espalhamento de Bragg) de um particular comprimento de
~onda e energia por um 5ngu10(7) zom(= 40,22°%), os quals apds se
rem transmitidos pelo colimador CZ’ incidem na amostra S. Um de
tector monitor (Ml) de baixa sensibilidade monitora o fluxo  de
néutrons incidentes na amostra e a sua taxa de contagem € normal
mente usada para controlar o sinal para os tempos de contagem du

rante o experimento.

A amostra estd colocada em uma mesa giratdria, cuja
orientacdo é indicada pelo angulo ¥ (figura III.2.1).Apds o espa
lhamento inelastico pela amostra, os néutrons espalhados num an
-gulo ¢ passam pelo colimador C3 e sao analisados em energia pelo
-cristal analisador X2 em funcao do angulo ZOA, atingindo | final

mente o detector de 3He.
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- i
[11.2- METODO DE MEDIDA

0 espectrometro de trés eixos do IPEN opera com um pla
no cristalino da amostra fixo horizontalmente em relacidao ao pla
no do égpectrametro, o qual por sua vez & definido pelos vetores
de onda dos néutrons incidentes e espalhados. Vamos definir um
conjunto ortogonal de eixos xyz com x e y definindo o plano do
espectrometro. Sendo ﬁo:(kox’ koy’ 0) e §1=(klx, kly,O) os veto
res de onda dos néutrons incidentes e espalhados respectivamente,
as eqdagEes de conservacio (I1.6.2.13) e (II.6.2.14) podem ser

escritas na forma:

.2 -
n 2 2 2 2 o+ -

7=k o, * koy - ki - kly) =Zh Qj(q) (I11.2.1)
Kow = Kig = Q56 + ay (111.2.2)

k., -k, =Q =G +q (I1I.2.3)

As condigoes experimentais podem ser melhor vizualiza
das com o auxilio de um diagrama da rede reciproca (figura III.
2.1), mostrando a relacadao entre os vetores de onda do néutron e
- a orientagao da amostra cristalina (os pequenos circulos sao pon
tos da rede reciproca no plano xy).

Optou-se por seguir a mesma convengao de sinais adotada
pelos pesquisadores de Chalk River, Canada, onde se desenvolve
intensa atividade experimental utilizando espectrometro de tré€s
eixos. Pela convencao, xy € o plano horizontal do espectrometro,
+ y indica uma rotagzo horaria de y com relacao a Ko e + ¢ in
dica uma deflexao horaria de §1, com respeito a fo. Com essa
convengao, as equagoes I1I1.2.2 e III.Z.3 podem ser expressas em

termos dos angulos do espectrometro:

Q = —kosenw - kysen(¢-9) - (ITr1.2.4)




Figura (III.2.1)- Construcdo Vetorial que Mostra a Situagao
Experimental para a Propagagao de um Fonon
de Vetor de Onda a.




Qy 2 kOCﬁsw ~ ke, cos (b)) (rvv,2.5)

- ponto experimental correspon

proca, & necessaria uma condigao
equagoes (111.2.1), (I11.2.4)

s
(I11.2.5), e quatro variaveis, k_., k., ¢ e ¥. No espectrome

dente a uma posicao

T E

adicional, uma vez gue tem-se (re

w

1
tro de tres eixos do IPEN escolheu-se fixar k

do seguinte modo.
1 5 5 >
c

. 2z 2 2 2 2
Da figura(I1I.z2.1), Q° = ko + kl - 2kok1cos¢ om Q° = Qx + Qy ,

entao,

Obtém-se as expressoes para ¢, U e Kk

2 2 2
ko"'kl"Q'Q),

cos¢ = (111.2.6)

Da equacao (III.2.4):
Qx = - kosenw - kl(sen¢cosw - cos¢seny)

ou

k.cos¢seny - k_seny - Q
1 ° X (I11.2.7)

cosy = klsen¢

e de (I11.2.5)

Qy = kOcosw - kl(cos¢cosw + sendéseny)

ou Q. + klsen¢senw

cosy = T (I111.2.8)

o - klcos¢

Igualando as expressoes (II11.2.7) e (111.2.8), fica-se com:
(k 1cos ¢senvy —kos en‘:;’—Qx} (ko—klcos¢) =(Qy+klsen¢ seny) klsemb

de onde se obtém:

_ Qx(klcos¢ - ko) - kalsen¢

seny (111.2.9)

k< + k% - 2k k.cos
o 1 RROR ¢
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Para se obter o valor do mddulo do vetor de onda dos néu
trons incidentes, € suficiente usar a expressao para o espalha

mento de Bragg

A = 2d (II1.2.10)

hkzsen@
onde dhk% € a distancia interplanar dos planos de indices(hkg)
do cristal monocromador e © = 20,11O € a metade do angulo de es
palhamento (7). Lembrando que k=27/X, o modulo do vetor de onda
ko pode ser colocado em fungao da freqliencia w do fonon pela con

diczo de conservacao da energia (equacao(II1.6.2.13)):

E, - E; = hu (I11.2.11)
mas ?ara 0 néut?on 12,2 ,
E = 2.5 | (IT1.2.12)
entéo,’ - ) 2
hzln(xo - hzln(xl = ho
- ou

1/2
_ 2 2mw
k, = [ko - TJ (I11.2.13)

O"angulo 20, do sistema analisador ¢ obtido com o auki
lio da lei de Bragg (equacao (III.2.10)), onde X vai ser dado
por A = 2w/ky e dy;, € a distancia interplanar da familia de
planos (hk2) do cristal analisador, que no presente trabalho é a.
familia de planos (002) do grafite pirolitico. De onde se escre

ve.:

20, = zarc sen[aagzpz) (III.2.14)

Dessa forma, as equacoes (II11.2.6), (111.2.8),(1I11.2.9)
e (£I11.2.14), permitem a determinacio Unica dos angulos ¢, VY e
2 (do mod | 2
neutron espalhado, pois QX e QY sao prée selecionados e ko e co
nhecido por construcdo do espectrometro.

do espectrometro em funcao do modulo do vetor de onda  do- -
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Para a determinacao de ks € necessario o conhecimento
prévio da ordem de grandeza da freqllencia do fonon (w). Se isso
nao for possivel, mede-se um grupo de neutrons pela variacao da
freqtiéncia w ponto a ponto, em intervalos iguais para um de
terminado 6 (ou a) fixo, até que se obtenha 6 pico na medida da
intensidade de néutrons espalhados pela amostra. A freqliéncia cor
respondente ao maximo do pico serad um ponto da relacdo de disper

- > - ~ . ~ -
$80 w = wj(q) para o vetor q em questao e o modo de vibragao j.

Portanto, o espalhamento coerente de um fonon pode ser
usado para determinar a relacao de dispersao para uma rede, além
de nao ser necessaria a determinacdo da intensidade dos neutrons
espalhados. Para um dado vetor 3 fixo, € suficiente determinar a
posicao do maximo espalhamento coerente de um fonon, na escala
de energia.

0 método descrito acima denomina-se "método do Q - cons

tante''.

Este € o mais usado e importante método para operar um
espectrometro de cristal de trés eixos, pois € o Unice que ‘garan
te a condicao de um resultado experimental num valor de 6 pré se
lecionado, .o que € extremamente conveniente uma vez que na maio
ria dos estudos da dinamica cde redes necessita-se efetuar anali
ses e calculos tedricos em termos de valores particulares de 5
(e portanto a).

Outro ponto favoravel ao método do § constante & que ha
~uma correspondencia direta entre a intensidade medids e o fator
de estrutura contido na expressdo da seccio de choque coerente (equagdo
(I1.6.2.12)), o que facilita a realizacgao da experiencia porque
através de uma analise do fator de estrutura pode-se escolher uma
zona da rede recipfoca'tonjugada com a escoltha do modo de vibra
¢do, transversal ou longitudinal do fonon que devera ser predomi
nantemente excitado (ou desexcitado) nessa zona. Essa predominég
cia por sua vez dependeria do vetor de onda a e dos vetores de po
larizacao éT e éL (o produto escalar de um vetor por esses ver
sores indica as componentes transversal e longitudinal do tal ve

tor em relacao a direcao de propagacao do fonon).

Na maioria dos casos o vetor Q pode ser escolhido de mo
do a ser aproximadamente paralelo a um dos vetores de polariza




.32,

¢ao e portanto praticamente perpendicular ao outro. Por exemplo,
quando ¢ vetor de polarizacao éL do modo longitudinal & perpen
dicular a 6, o vetor éT sera paralelo a 6; nesse caso 4 Secgao
de choque sera zero para o modo longitudinal e maxima para o mo
do transversal, por causa do produto escalar a.é existente na
equagao (II1.6.2.12) e somente este GUltimo modo podera ser excita
do (ou desexcitade).

111.3-  ORIENTACAO DA AMOSTRA

No presente trabalho utilizamos para os experimentos os
planos (100) e (110) de uma amostra de aluminio na forma de um
monocristal esférico com 6,4cm de diametro.

A fim de se utilizar para as medidas da relagao de dis
persao as expressoes simples para ¢ posicionamento do espectrome
tro, deduzidas no item 1I1.2 desse capitulo escolhe-se planos
particularss do cristal paralelos a base do espectrometro.Cs pla
nos sac particulares porque devem possuir variagao independente
em somente duas das tres coordenadas x, y e z, sendo a terceira
mantida constante ou entao igual a uma das outras.

Em seguida sera apresentada uma breve discuss@o apenas
sobre a orientacao da amostra de aluminio segundo a direcao (100),
pois para a direcao (110) o procedimento é analogo.

A figura A.I.3 mostra o corte do plano (100) da rede
reciproca de uma rede real cubica de faces centradas, onde oS
pontos indicados por (hk2) correspondem aos respectives planos
de atomos que possuem reflexao permitida na rede clbica de faces
centradas (Apendice I). ‘

Para medir um pico de fonon numa dada posicao da rede
reciproca da amostra deve-se orientar o cristal em relacao ao
feixe incidente. Para tanto utilizam-se as expressoes ja calcula
das para o posicionamento angular do espectrometro adaptadas ao
caso particular do espalhamento de Bragg por planos do cristal .
No caso do espalhamento coerente elastico (Bragg) de neutrons
por um cristal, as equacoes de conservagao {11.6.2.13) e (IT1.6.2.

14) podem ser reescritas como
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-+ -3 3 .
Q=%k -k, =6 (I¥1.3.1)

E =E, ouk =k (I17.3.2)
(e] (o]

respectivamente. Nestas condigoes as expressoes para ¢ (equagao
I11.2.6) e ¢ (equacoes II1I.2.8 e I1I1.2.9) tornam-se

2 2 2
2k - Q2 - Q
cos¢p = —>—% b _ (I11.3.3)
2k
o)
-Q.sen¢ + Q_ (1 - cos¢) _
cosy = X L (I11.3.4)
2k (1 - cosd)
O .
-QX (1 - cos9) «IQ send
seny = Yy (I11.3.5)

ZkO (1 - cos¢)

Por meio da equacao (III1.2.14) pode-se calcular o valor
de ZOA, uma vez que para cada cristal monocromador utilizado, o
valor de k_ ¢ bem conhecido.

A partir destas equacOes pode-se posicionar o espectro
meto pars a obtencao de um feixe de neutrons, que sofreram espa

lhamento coerente elastico no plano (hkg).

Uma vez identificada a reflexao de um dos planos (hkg),
~ajusta-se a posicao zero na mesa do espectrometro de modo a tor
nar possivel a leitura dos angulos ¢ ey relativamente a posigzo

dos outros planos.
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IV, RESULTADOS EXPERIMENTALIS E ANALISE DOS DADOS
IV,1-  RESULTADOS EXPERIMENTAIS

A curva de relacao de dispersao, w=w(§), do aluminio
foi medida a temperatura ambiente em duas das direcgoes de mais
alta simetria da rede FCC: a diregao A = (00&) e a direcao
) £ (£E0). De acordo com essa notagdo, a posigfo de um ponto no

plano do espago reciproco € definida em termos de uma quantidade
dencminada '"mddulo do vetor de onda reduzido', dado pela relagéo
£ =E§|/qmax, onde q .  Tepresenta o maximo valor do vetor de on
da dentro da primeira zona de Brillouin numa dada direcao de si

metria do cristal.

Como exemplo, consideraremos o procedimento experimen
tal para se obter a freqUéncia de um fonon transversal aclstico
de vetor de onda reduzido £ = 0,3, que se propaga . na direcgao
(00g).

Como ja foi discutido anteriormente no . Capitule III,
item (II.2), o método utilizado para medir a freqlléncia do fonon
€ o "método do Q constante', e a construcdo vetorial é mostrada
na figura (IV.1.1). Essa figura mostra o corte do plano (110) da
rede: reciproca da rede real FCC (Apéndice I) assim como os tfg
¢os que delimitam o contorno das primeiras zonas de Brillouin. A
partir da construcdo vetorial na figura, verifica-se que o vetor
de transferéncia de quantidade de movimento 6 foi previamente es.
colhido de tal forma que o vetor a represente um fonon na dire
cao (00&) e que o modo transvérsal‘seja preferencialmente exci

tado.

0 monocromador utilizado na medida desse grupo de néeu
trons foi um cristal de cobre, cujo plano da face € paralelo a
familia de planos (111). Essa eécolha foi feita para se obtercon
dicoes de boa focalizacdo do espectrometro para medida de fonon
transversal na diregéo (00£), conforme pode ser visto no Apendi
ce II. O diagrama de focalizacZo correspondente a constiugéo da
figura (IV.1.1) € mostrado na figura (IV.1.2).
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Figura (IV.1.2)- Diagrama de Focalizacio.
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‘Para o caso que consideramos como exemplo ((00&)T com
£=0,3) ja existe na literatura 20)0 valor de m—"—(15,6f0,3)10125:l
obtido experimentalmente para a freqliencia desse fonon. A fim de
ilustrar os procedimentos de medida iremos repetir o experimento
escolhendo um intervalo de medida conveniente, centrado em torno
da freqlencia dada na literatura, composto por 21 subintervalos.
Especificamente para a freqliéncia j& mencionada, o intervalo es
colhido foi de 9,43.10128*1a 22,0.1012871c0m incrementos sucessi
vos de 0,63.10128—1. Para cada um desses valores de freqliéncia,
foi calculado o mddulo do vetor de onda kg do neéutron espalhado
a partir da equacao (III.2.13) e também, a partir das equagoes
(II1.2.6), (III.2.8), (I11.2.9) e (III.2.14), os angulos ¢, ¥ e
26, de posicionamento do espectrometro.

Para se determinar a freqleéncia de vibracido deste fonon,
o espectrometro foi posicionado e efetuou-se a medida da intensi
dade do feixe espalhado, sempre para um valor pré-estabelecido de
contagens do monitor, para cada um dos 21 valores de freqliencia
ja citados. A partir dos resuitados dessas medidas construiu-se
um grafico de freqlléncia versus contagens como mostrado na figu
ra (IV.1.3). A centroide do pico (15,3.10128—
qUéncia w do fonon transversal para o particular valor de £

1) € o valor da fre

igual a 0,3. Este valor obtido experimentalmente € um ponto(m,a)
do ramo transversal da relacao de cispersao na direcao A = (00g).

Adotando procedimento analogo medimos varios pontos da
relagao de dispersao para o aluminio nas direcOes de alta  sime
tria (00g) e (££0). Os pontos obticos experimentalmente no pre
sente trabalho estd@o representados por "' na figura (IV.1.4).

1V, 2- ANALISE DOS RESULTADOS EXPERIMENTALS

Nos itens anteriores mostramos que estamos em condicées
de medir picos de fonons com alta precisao e aptos a efetuar me
didas inéditas de relagOes de dispersao. Porém voltamos a salien
tar que o objetivo do presenfe trabalho nao & somente o de de
monstrar pleno dominio sobre as equacles e técnicas experimen
tais que envolvem o espalhamento coerente ineldstico de neutrons

por uma rede cristalina, mas principalmente desenvolver um tra
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balho que permita o perfeito entendimento dos modelos tedricos e
suas aplicacdes ao estudo de dinamica de redes. Esse € um dos
motivos pelo qual escolhemos o aluminic como tema de estudo, pa
ra 0 qual existem na literatura dados de relacgées de  dispersao

bem conhecidos.

A partir de ensaios preliminares sobre a aplicacao de
modelos aos nossos resultados experimentais, verificamos que ha
necessidade de pelo menos vinte pontos para definir cada ramo da
curva de relagdo de dispers@o. Ocorre porém que o tempo de medi
da de cada um desses pontos, utilizando o espectrometro de trés
eixos do IPEN, €& cerca de dez horas. Tendo em vista esse tempo
longo, o fato da relagdo de dispersao do aluminio ser bem conhe
cida e, ainda, o principal objetivo do nosso trabalho, optamos
por utilizar na anzlise dos modelos tedricos, os numerosos,dadgs
experimentais cedidos gentilmente por Yarnell e colaberadores 0
0s quais estao em plena concordancia com os varios pontos que ob
tivemos experimentalmente.,

IV.2.1- CALCULO DA VELOCIDADE DE PROPAGACAO DO SOM E DAS CONS-
TANTES ELASTICAS DO ALUMINIO, A PARTIR DAS CURVAS DE RE
LACAO DE DISPERSAO MEDIDAS EXPERIMENTALMENTE

A velocidade de propagacao do som e as constantes eléi
ticas sZo propriedades fisicas do s6lido que podem ser obtidas
diretamente da curva de relagao de dispersao medida experimental

mente.

7 Pode-se obter expressoes simples relacionando as cons
tantes elasticas com a velocidade do som e a densidade do mate
rial (p), escolhendo convenientemente as direcgoes de propagagéo
e polarizagoes. Para tanto basta substituir os valores  escolhi
dos de a e X nas equagoes (I1.5.10). Duas das diregoes de propa
gagao que dao essas relagOes simples sao: (008) e (£§0). A velo

. , ey
cidade do som e dada por :

(IV.2.1.1)

Lle
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uma vez que para grandes comprimentos de onda ou para pequenos

valores de q, a dispersao estad ausente.

Para uma onda paralela a direcao (00&), qz = q e qy =
q, = 0. Nessas condicoes, A3 = A e A1 = A2 = 0 descreve uma onda
longitudinal. A velocidade longitudinal sera entao dada por:

oVZ = ¢ (IV.2.1.2)

A velocidade VT das ondas planas transversails (A3 = 0) polariza
das em qualquer direcac perpendicular ao eixo Xz (ou z), € dada

por:

pV% = C44 (Iv.2.1.3)

Existe um interesse especial pelas ondas que se propa
gam na direcdo da face de um cristal clbico (por exemplo, dire
cao (££0)), porque as trés constantes elasticas podem ser facil
mente encontradas a partir das trés velocidades de propagagao.

Para essa direcao, q; = q, = q/v2 e qz = 0.

A velocidade V de uma onda longitudinal (A3 = 0) é da

L
da por:
vi=1% (., +c. -2, (IV.2.1.4)
Yy T 7 Y1z 12 44 Rhete
A velocidade Voo de uma onda transversal polarizada per
pendicular ao eixo X; (ou z), (A3 = 0) € dada por:
vi =1 (.. -c,.) (IV.2.1.5)
P¥ry T 7 YM11 12 sl

A velocidade VT de uma onda transversal polarizada pa
ralela ao eixo X, (Al = &2 = 0) € dada por:

pV% = Cyy (IV.2.1.6)
T,

A velocidade de propagagio do som para as direcoes (00&)
e (£&0)em todas as polarizagoes, foi determinada a partir da fi
gura (IV.1.4), na regizo de grandes comprimentos de onda (a pe
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gueno), onde a variagao de w com q e linear, conforme previsto pela equagso
(Iv.2.1.1).

_ A tabela (IV.2.1) apresenta os valores encontrados para as veloci
dades de propagagao do som nas direcdes citadas.

Direcao Polarizacao Velocidade de Propageco do Som
(em/S)

(00%) L v, = (6,52 0,2).10°

T Vo = (3,370,1).10°

L v, = (6,5 2 0,2).10°

+ P

T V. = (3,0 2 0,1).10
1 T,

o ‘ 5

(££0) T, Vp = (3,2 20,1).10
- 2

Tabela (IV.2.1)

0 valor das constantes elasticas do aluminio € obtido substituindo
-se 05 valores da velocidade de propagagdo do som mostrados na tabela(IV.Z.1)

nas equacoes derivadas antericmmente, onde a densidade do aluminio (p) e
igual a 2,702 g/cms.

Resolvende o sistema das equacoes (IV.2.1.4), (IV.2.1.5}e (IV.2.1.6),

obtém-se :
Cyy = (11,0 £ 0,6).10™" dinas/cn”
Cp = (6,27 0.3).10*1 dinas/cn’
Cy = (2,871 0.1).10% ginas/an’
(18)

Os resultados obtidos na literatura s2o mostrados na tabela
(1v.2.2).
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Constantes Eldsticas em Unidades

de 1011 dinas/cm2

Cll = 10,92
C12 = 6,40
C44 = 3,04

Tabela IV.2.2

IV.,3- DETERMINACAD DAS CONSTANTES DE FORCA

Para a determinacao das canstantes de forca do aluminio
a partir das curvas de relagao de dispersao obtidas experimental
mente, foram utilizados dois modelos tedricos, a saber:o de Born-

von Karman e o Axialmente Simétrico.

Primeiramente sera considerado o modelo Born-von Karman
ou tensorial. Como ja foi mencionado no Capitulo II, a analise
da relagado de dispersao se fara considerando a aproximagao harmo

nica.

, Para se encontrar os valores das constantes de forca do
cristal € necessario ajustar a curva de dispersao medida experi
-mentalmente, uma funcgao w = w(a) obtida por meio de modelos ted
ricose que contenha essas constantes de forga como parametros.

A fungdo tedrica procurada € solugdo da equagao de auto
valores (II.2.13).FA fim de se encontrar o elemento de matriz
¢a8(z) contido na equagao (II1.2.19) faz-se uso da expressao
(II.4.1), que pode ser calculada num ponto da rede, desde que se
conheca [¢a8(3)] num dado ponto particular da rede além da ma
triz que efetua a operacao de rotacao entre esses pontos [Tij].
Como ja foi visto no Capitulo II, item II.2, a matriz das cons
tantes de forga [¢QB(E)] ¢ de ordem trés e contém portanto nove

elementos, sendo seis independentes.

A simetria do cristal permite reduzir o nimero desses
elementos. Para tanto considera-se uma transformacgao unitaria
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M - . ~~ - -> - .
(Tij) que nao muda a posicao dos atomos em L e &'; assim, a rela
¢do matricial que permite reduzir o numero de elementos da ma

triz de constantes de forca pode ser escrita na forma:
T, - ‘ __—* ’ t
[0gg (B-L)] = (1350 [o,gCE-11)] (155) (IV.3.1)

Como exemplo do calculo da matriz dinamica serd conside
rada uma rede clbica de faces centradas, da qual trata o presen
te trabalho, com interacCes somente entre os atomos mais pProxi
mos ou a primeira camada de atomos (figura (IV.3.1)); isso por
que o calculo onde sZo consideradas as interacdes entre o atomo

origem e a S-&sima camada de dtomos, € feito de maneira analoga.

Na figura (IV.3.1) o atomo no centro do sistema de coor
denadas & envolvido por uma camada de doze primeiros vizinhos e
as coordenadas desses atomos séo‘mostradas na tabela (IV.3.1),em
funcdo do parametro da rede 2a. |

Ktomo Coordenadas

( 0,0,0)
( a,a,0)
(-a2,a,0)
( a,-a,0)
(-a,-a,0)
( 2,0,0)
(-a,0,a)
(a,0,-a)
(-a,0,-a)
( 0,a,a)
( 0,~a,a)
( 0,a,-a)
( 0,-a,a)

W 0 NN e O

R
N O

Tabela (IV.3.1)




Figura (IV.3.1)~ Atomos Primeiros Vizinhes
no Aluminio.
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Para reduzir o nimero de elementos da matriz de constan
tes de forca, vamos considerar a interacdo entre o atomo ‘0" e
o atomo '1'", que € representada na forma geral tensorial do se

guinte modo:

! 1 1
a3 B3 B3
1 1 1
¢~ (0,1) = B% a% Bl | (IvV.3.2)
1 1 1
B2 81 az

Observa-se, entretanto, aue o vetor (a,a,0) ligando es
ses dois atomos fica invariante ac ser efetuada uma reflexdo no

plano xy, sendo a matriz que representa essa operacao dada por:

~

1 0 0
T pm0) 0 1 0 (IV.3.3)
0 0 -1

1 1 17 - 17 1 1 1] -
1 1 1 | 1 1 1
1 1 1 1 1 1]
L L 4L 4L B
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Portanto, para que se tenha a igualdade acima & necessz

Ti0 que:

e assim, a matriz simplificada por argumentos de simetria sera

1 1
o B3 0
01 (0,1) = | 83 oy 0 (1V.3.4)
1
I 0 0 0,3-

Umna outra operacao de simetria do cristal que deixa in
variante o vetor (a,a,0) € a reflexao no plano x = vy, descrita
petla matriz abaixo:

| 0 1 0
T 0 IV.3.5
x=y) " | 1 0 ( )
0 0 1

A partir da equacao (IV.3.1) substituindo as igualdades
(IV.3.4) ¢ (IV.3.5), obtém-se:

1 1 T T 7T 1.1 1 17 N
o] B3 0 | 0 1 ,,O o] B; O 0 1. 0
1 1 _ 1 1 ’
83 o 0 = 1 0 0 83 oy 0 1 O» 0
0 0 ol o o 11| lo 0 ol o o 1
3 3 '
- 1 1 -
a5 83 0
_ 1 1
= 83, o] 0 .
1,
0 0 oz
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0 que implica

Finalmente, a matriz das constantes de forga que repre
senta a interacdo entre os atomos '"0'" e "1'" pode ser escrita na
forma simplificada irredutivel:

1 1 7
0L1 83 0
1 1 1
¢7(0,1) = | B3 ay 0 (IV.3.7)
1
0 0 oz

A partir da equagao (II.4.1), pode-se agora encontrar a
matriz das constantes de forca para a interacao entre o atomo

"0" e cada um dos onze atomos restantes da camada.

Para a interacao entre os atomos "0" e '"2'", a operagao
que representa a transformacao da posicao '1'" para a posigao "2"
€ uma reflexao no plano yz (figura (IV.3.1)). A matriz corres

pondente e:

-1 0 0
Tig=0y~ | © 1 0 (I1V.3.7)
0 0 1

5 i

Substituindo as matrizes (IV.3.6) e (IV.3.7) na - expres -
sao (IV.4.1):

- ' y ! 1 T ]
R 8 0 1 0 0
olc0,2)=| o 1 0 »s% a} 0 0 1 0
0 0 1 0 0 aé 0 0 1




1 1
ay —83 0
1 _ 1 1
$7(0,2) = |-83 oy 0
' 1

As outras matrizes que representam as
¢do entre o atomo "1'" e os atomos da primeira
as matrizes de constantes de forga obtidas a
(I1.4.1), sdao mostradas na tabela abaixo:
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(Iv.3.8)

operagoes de rota
camada, bem como

partir da equagao

Ktomo Matriz T Mairiz de Constantes
~de Forga
fl 0 0 oy -B; 0
1 1
3 - -
0 1 0 es o 0
: 1
0
] 0 1 i Q [4] oy i
3 - S X :
1 9 0 o B3 0
4 0 -1 0 81 o 0
| o 0 1] | o 0 a%_
1 0 0 ol 0 8l
1
5
0 0 1 0 oy 0
0 1 oJ | 8} ) al .
i ; )
-1 o 0 ( o) 0 -83
6
0 ¢ 1 01 oy 0
1
] 0 1 0 | i -83 0 v oy |
1 0 0] f al o -85
7 0 o 1 5 oy 0
0 -1 0 - é ¢ ui
,_. - o 1 ] 1 -
8 0 0 e 0 ay )
1 1
0 21 0
| i B 83 0 o3 |
0 0 1 u§ 0 0
- 1 1
9 0 -1 0 0 o) 83
1 1
] 1 0 0 ] B 0 83 LN ]
B r . . -
0 0 0 o 0 0
) 1 1
10 0 1 .0 Oil :-83
1
| 1 0 0 | o Bz o |
- - - 1 L e
0 0 1 oy 4] 0
: 1 1
11 0 1 0 0 ui i
1
-1 0 0] | o -83 o |
0 0 1 ol o . 0 ]
o 1 1
12 ) 1 0 ) oy 83
i 1
| 1 0 0 ] i 4] 83 a3 ]

Tabela (IV.3.2)
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_ A partir dos resultados ja obtidos, pode-se calcular o
elemento Dil(a) da matriz dinamica (equacgae (I1.2.19)):

D%l(a)z % O(.l [l*e_i(qx+q‘}’)}+ui l:]_-enl(_qx.'-q}r)].ko‘g: [1-e~1(qx“qy)} +

+ai{}~e—i(—%k"qyj]+a%[%~e~i(qx+qz) + ai{?—e-i(~qx+qz)}+

i

il

+ai 1~e—i(qX'qz)

%u%{?—e—i(qy+qz)} +

-‘*’ai []._e"‘i (“qx_.qz)

bl

roo. ' o . T
m%ll*e“l(—qw%)]m% [1_3“1(‘1;7’%)} m% [1_6—1(—%‘,_~qZJJ

portanto,

T
1 41 1 1 '
Dll(a)x Mlél(chosqx.cosqy~cosqi.cosqi)+a3(1fcosqy.co§qz)

Os outros elementos da matriz dinamica sao obtidos efe

tuando um calculo analogo.

1 .- 44 1 1
Dzz(é)= i al(z—cosqx.cosqy—cosqy.cosqz)+q3(1-cosqx.cosqz)

1—)-_4”1 ) } 1_ .
Dss(q)~ Mtél(2—cosqxvcosqz~cpsqy.cosqz)+a3(1 cosqx.cosqy)

Bl sen sen
3 Ax+ Ay

D1, (@) =D, (@)=

e

1

1 21
D13(5)=D31(q)= By sen q..sen q,

=z~
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1 oy _opl ooy _ 4 o1 .
DZS(q) = Dsz(q; =5 P3 Sen Qy.sen qg

A tabela (IV.3.3) mostra as matrizes de constantes de
forca para as cinco primeiras camadas de atomos, explicitando a

qual interacso se refere cada matriz.

Camads | Coordenada do Atomo Matriz Constante N¢ de Atomos
que Interage com o de Forca da camada
Atomo em (0,0,0) v
_— 1 -
al 83 0
1 1
1 (a, a, 0) 83 oy 0 12
1
LO 0 a3“
o 0 0
2 (28, 0, 0) 0 a% 0 6
2
MO 0 a2_
“i B, Bzy
] 3 3 3|
3 (2a, a, a) By oy 81 24
3 3 3
82 By 9]
ai Bg 0
4 4
4 (Za, 2a, 0) Bz oy 0 212
4
&0 0 aid
- C S -
a; 83 0
5 5
5 (3a, a, 0) B3 o, 0 24
5
_0 0 a3‘

Tabela (IV.3.3)

> . P ;
0 elemento Dii(q) da matriz dinamica Born-von Karman que

corresponde 2 interacoes até a quinta camada de atomos, sera da -
da por: ”
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. 5
Dij(q) = Z

p°. () (IV.3.9)
S 1

1

S =, - - .. .
onde Dij(q) € o elemento (i,j) da matriz dinamica para intera
coes entre o atomo origem e a S-é€sima camada de atomos. Portanto,

da equacao (IV.3.9) pode-se escrever:

rcosz) +

>y _ 1 1., _ 1,4 .
Dll(q)~ ﬁ[4a1(2 cosqxcosqy cosqxcosqz)+4u3(1 posq}

2 ‘
+2a2(2~coquy—coquZ)+8a§(1—c052qxcosqycosqz) +

+8a2(Z—COquaxﬂqycosqz—cosqxcosqycosZqz)+

4 -
+4a1(2—cosqxcosqy cos

4
cosqz)+4a3(1—cosqycosqz) +
5 - - [od 5 - < - < e
+4q1(2 cosSchosqy cosSchoqqz)+4a2(2 cosqxcov3qybccsqxcoJSqZ)~
5 :
+4a3(2—cosqycos$qz—cosqucosqz)] (Iv.3.10)

-»N-]:-Al 3 3 ‘ -
Dlz(q)~ M[*63 senqxsenqy+8Blsenqxsenqycos2qy+852(seanxsenqycoaqz+

-

< 4 5 .
*senqxaeanycoqu)+4835enqxsenqy+483(senSquenqy+senqxsenqu)

(IV.3.11)

0 elemento DZZ(DSB) pode ser encontrado a partir de D11
(DZZ) trocando-se X por y, Yy por z e z por Xx. Analogamente,o ele
mento DZS(D13) também pode ser obtido a partir de DlZ(D23) por. .
uma permutacdo ciclica de x, y e z. Vale ainda ressaltar que a
matriz € simétrica, como ja foi demonstrado no Capitulo II, Item
11.2,



a
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.Vejamos agora o modelo Axialmente Simétrico. Nesse mode

lo ha duas constantes de forca axialmente simétricas para

camada de atomos considerada na interagao.

Por questoes de simplicidade, determina-se as
tes de forga axialmente simé€tricas em funcao das
forca tensoriais, pois esse procedimento permite a

co
constante
utili

da matriz dinamica calculada para o modelc Born-von Karman

tensorial.

cada

nstan

s de

zagao
ou

Para interacOes até a primeira camada de dtomos, a rela

gdo entre essas constantes de forga pode ser obtida considerando

a interac3o entre o atomo "0' e o Ztomo '"1', efetuando

uma

I‘Otg

- o . : A . .
cao de 45° em torno do eixo z, de tal forma que o eixo x coincida

com a direcao de iigacao desses atomos.

A matriz que executa essa rotagao € dada por:

Quando uma rotacgao é aplicada a matriz ¢1(0,1)
la equagao (IV.3.6), obtém-se: '

-

vZ/2 vZ/2
-v2/2 V2/2

0 0

Tas)

~

0

pac

vz
Z

T
2

0

.

1, ]
83 0
1
OLl 0
|
0 as

vZ
Z

7z
)

0

VZ)2 =vE]2
v2/2 YZ2/2
0 0

0

(IV.

~ag]

img

0
0

1

:_j

Para que se tenha forgas axialmente simétricas,

3.12)

dada pe
1,,.1
a1+83 0
1,1
0 a1-83 0
, 1
0 -0 ax
(IV.3.13)
compa

rando a matriz (IV.3.12) com a matriz (II.3.2), deve-se ter:

(Iv.3.14)
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onde as constantes de forca axialmente simétricas sao dadas
em fungao das constantes de forga tensoriails como:

A expressao (IV.3.14) € a restrigao do modelo axialmen
te simétrico as constantes de forga tensoriais, para interagoes
até a primeira camada de atomos.

A tabela (IV.3.14) mostra, para as cinco primeiras cama
das de atomos centradas na origem, as constantes de forga tenso
riais, as restricBes a elas impostas pelo modelo Axialmente Simé
trico e as constantes de forca axialmente simé€tricas.

Conforme ja foi citado, para se obter a fungao tedri
ca w = w(a) € necessario resolver a equacao de a autovalores
(I1.2.13). Isto se torna uma tarefa facil quando a funcdao ¢
calculada para as direcoes de mais alta simetria do cristal.
Para o aluminio (FCC) de que trata o presente trabalho, es
sas direcoes sao (00g) e (EE0).

. . . -

A fim de encontrar os autovalores da matriz [D(q)]

para cada uma das direcdes mencionadas, € suficiente multi

plica-las pelo correspondente autovetor de cada modo exci
tado.

A tabela (IV.3.5) mostra oS autovetores para os cin
co ramos da curva de vrelagao de dispersao medida experimen
talmente. '




.54,

CONSTANTES DE FORCA

Camada

Modelo Tensorial
(Born-von Karman)

Restricbes Pelo
Modelo Axialmeg
te Simetrico

Model
te

o Axialmen
Simetrico

™ R Q
A U1 e e )

Tabela

(IV.3.4)
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Diregao Polarizacao . Autovetor
L _ (0,0,1)
(00&)
(0,1,0)
N (1,0,0)
L (1,1,0)
T, (0,0,1)

Tabela (IV.3.5)

Vamos escrever a matriz dinamica na seguinte forma:

P13 D12 Dys

-
Dla) = | Dy D22 D23
, Dy Dps D33

onde foi suprimida, por simplicidade, a indicacao da dependencia
. + - o . . : -
de cada elemento com q.

Para um fonon se propagando na direcgao (00%) (qx=qys0),
a matriz dinamica pode ser escrita na forma diagonal

Diq 0 0
-
D(q) = | © Dyq 0
0 0 D4
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sendo os.quadrados das freqllencias dos modos longitudinal (wi) e
transversal (w,%) dados por:

0 D, 0 0 0
2 NN
wl |0 0 D, O 0
1 0 0 Dys 1
0
= Dyg | 0
1
wZ = p | (IV.3.15)
L = Dizz -3
- L o
2 1 D), 0 0 1
wi | o] = o D, O 0
0 0 0 D, 0
1
= D, | o0
- 0
2

wp = Dpg - (IV.3.16)




57,

Nota-se que teoricamente poder-se-ia obter dois modos
transversais, mas no caso da diregao (00f) esses modos sao dege
nerados, como pode ser visto resolvendo a equacao de autovalores
para o autovetor (0,1,0).

Analogamente, para um fonon que se propaga segundo a di

recao (££0) (q.=q
na forma:

y © q,=0), a matriz dinamica pode ser escrita

Dy D12 0
D(@) = | Dy, Diq 0
L 0 0 D,

e 0 quadrado das freqﬂenc1as dos modos - 1ong1tud1na1 (wL) e trans
2
versais (le e wT ) dados por:

o ) T
2 1 D., D, O 1
wp | 1| = Dy, Dy, 0 1
0 LO 0 D, 0
o’
(Dy1+Dy,) | 1
. 0
wl =D . +D | (I1.3.17)
r = D11 * Dy ) £3.17)
L . S
1 D, D, O 1
2 _ N
o, |1 ] - D, D, O 1
1o 0 0 D, 0
] i ] ]
wZ =D.. -D (IV.3.18)
T 11 - Py2 3.
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L R} o
) 0 D11 D12 0 0
o 0| = [D, D, O 0
1 0 0 D 1
33
| i S I

33

wp = D (Iv.3.19)

Nas direcoes (00&) e (8£0), as funcgoes (IV.3.15), (IV.
3.16), (IV.3.17), (IV.3.18) e (IV.3.19) relacionam a curva
w = w(a) com as constantes de forca do cristal. A partir disso,
vé-se que € possivel obter as constantes de forca do cristal efe
tuando um-ajuste pelo método dos minimos quadrados nao 11near(16)
de cada fungao citada acima com o respectivo ramo da curva obti
da experimentalmente.

Tendo em vista que cada parametro das fungdes w = wj(a)
€ uma combinagao linear de constantes de forga, ao se aplicar o
~-método para o ajuste dessas aos pontos experimentais, obtém-se
um sistema de equacdes onde as incognitas sao as constantes de
forca do cristal. Porém, no modelo Born-von Karman para intera
coes entre o atomo origem e as cinco primeiras camadas de atomos
que o envolve, o sistema linear obtido & indeterminado quando se
usa as direcoes de simetria (00&) e (£E0), uma vez que possul
mais incdgnitas do que equagoes. Para que o sistema tenha uma
Unica solugao, deve-se adicionar equagoes linearmente independen
tes que sao as relagdes entre constantes de forga e constantes
- elasticas. ‘

Fazendo na matriz dinamica do cristal real o limite pa
. ->
ra grandes comprimentos de onda (pequenos vetores de onda q) e
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comparando-a com a matriz dinamica para um meio continuo com si
metria cliibica (equagdo (11.5.12) deduzida no Capitulo II, 1item
I1I.5, obtém-se as seguintes relacOGes entre as constantes de for

¢a e constantes elasticas:

S o1 2 3 3 4 5 5
2aC11 = 4al + 4a1 + 160c1 + 8a2 + 16(11 + 36@1 + 4&2

i 1 1 2 3 3 4 4 5 5 5

2aC44 = 2a1+2a3+4o¢2+4a1+20a2+8a1+8c¢3+2a1+l 80L2+2()0L3

- 1 3 3 4 5

(IV.3.20)

onde 2a € o parametro da rede <clUbica de faces centradas.

Os valores das constantes de forga tensoriais bem como
os das constantes de forca axialmente sim€tricas, obtidas para o
aluminio pelos modelos Born-von Karman e Axialmente Simétrico,res
pectivamente, sao mostrados na tabela (IV.3.6).

A figura (IV.3.2) mostra a relacao de dispersao calcula
da para o aluminio pelos modelos Born-von Karman e Axialmente Si
métrico, considerando interacdes entre o atomo origem e as cinco

primeiras camadas de atomos que o envolve.

A tabela (IV.3.6) apresenta os valores das constantes

de forga dos tipos tensorial e axialmente simétrico, obtidas a

partir das curvas de dispersao medidas experimentalmente para o
4luminio a 300K. Nos modelos aplicados foram consideradas as in

teracOes entre o atomo origem e as cinco primeiras camadas de

atomos que o envolve. A terceira e quarta colunas da tabela (IV.

3.6) mostram os resultados obtidos para as constantes de forga

tensoriais utilizando os modelos Born-von Karman e Axialmente Si

métrico, respectivamente. Na comparagao entre os valores das cons

tantes de forca relacionadas na terceira e quarta colunas notam

-se valores ndo coincidentes, porém o que € utilizado nos calcu
los € a combinacao linear desses valores para a determinacgao dos

parametros da fungao freqtiencia das vibracgbes cristalinas. Essa

fungcio €& usada para reproduzir teoricamente as relacoes de dis
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persao, cujas curvas calculadas por meio dos modelos citados po
dem ser vistas na figura (IV.3.2) em boa concordancia com os pon
tos experimentais. Os resultados dos calculos usando o modelo
Axialmente Simétrico mostram que para o aluminio pode-se  utili
zar simetria axial para o estudo das forgas interatOmicas. A
quinta coluna da tabela (IV.3.6) apresenta os valores obtidos pa
ra as constantes de forca axialmente simétricas calculadas a par
tir do modelo Axialmente Simétrico e a figura (IV.3.2) mostra a
relagéo de dispersao para o aluminio a 300K calculada nas dire
coes (££0) e (00¢) pelos modelos mencionados acima, bem como os
pontos experimentais obtidos por Yarnell et al(ZO).
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CONSTANTES ITE TFORGA (dinas/cm)

TIPO TENSORIAIS

TIPO AXTALMENTE-SIMETRICAS

Camada Modelo Bom-van Kamman Mode 1o Axialmente-Simétrico Modelo Axialmente-Simétrico
ai 10253 w04 | e
oy -2549 T S E—
1 51 10570 U117 K ——
N R e 21911
B! —— e -1903
2
o] 2806 2828 ———-
. ) B
2 o5 1740 1426 ——-
a2 — —— 2828
8 - -—- 1426
H 113 . -169 -
3
% 300 -256 —
3 —
3 81 156 29
3 - -
52 27 58
I~ - ---- 111
B> === ——e- -285
4 ' -
o] -591 -547
4 .
ag ~44 , ) -1? . —
4 . i
33 -340 ’ f5.28 ———-
A S — ~1075
p* ot —— -19
5 , L
oy 282 : 282
5 T T T
o 7 33
5
5 ay ~43 2 e
5
B3 0 I
IS === R 313
B° —— - 2

Tabela (IV.3.6)
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.62,

T I I T T | | T I T T T T
6 ~ 6.
° L]
e & 0 ‘ °
5 A
5 s \ o . - ° -1 5.
M L 7’
Tz °‘;o,
L
. |- _ e
o T > N
3 s \ ’OMW <
ﬁ ° o c] :
: 3 - ° eg 2 - ] - 3.::
3 ’ Z
b 3
2. L n - 2.
)
o -
B .
1 R -1 -1 1.
0 ] ! | ! 1 i I ! 1 1 ) ! ] 1 1 ! 1 | 0
.—-lQ 9 18 . e7 . q& - - . — -
R A 3.4 3 20 o B A S E R S S T
- (££0) ooE)
o Modelo Axialmente Simetrico ,
T T T i T T I R T I T T L T i T
’ //ﬂ 6.
. .
-iS.
s L
~ a.
L]

5 )
: 3
« - o
—IO K T ~3em
c - - "o
3 oA

3
a2,
-h.
I ] ! 1 ! 1 { ! 1 0
a2 3 R S 7 .8 91
(5(0) ’ (OOE)

Figura (IV.3.2)- Relagbes de Dispersao Calculadas pelos Modelos

Born~-von Karyman e Axialmente Simétrico.




v, CONCLUSTES

0 emprego da técnica de medidas do espalhamento coeren
te insldstico de ndutrons lentos por uma amostra monocristalina,
utilizando um Espectrometro de Cristal de Trés Eixos, € sem duvi
da a maneira mais apropriada para o estudo de dinamica de redes
cristalinas.

O desenvolvimento da presente disserfagéo ofereceu a
oportunidade de abordar, de maneira pormenorizada, todos osaspec
tos basicos sobre a teoria e a pratica da medida de picos de fo
nons em cristais. A partir da descrigdo das medidas e dos resul
tados experimentais apresentados nos Capitulos III e IV, fica
evidenciado o pleno dominio que se tem sobre esse tipo de medida,
podendo ser programado o desenvolvimento de medidas de relagoes
de dispersao inéditas.

O estudo de dinamica de redes cristalinas € sempre diri
gido de maneira a se determindr propriedades fisicas dos sdlidos
em estudo, o que & alcangado por meio do ajuste de modelos teodri
cos as curvas de dispersao obtidas experimentalmente.

Nessas condicOes, além da parte experimental de medidas
de relacoes de dispersao, foi desenvolvido no presente trabalho,
um estudo pormenorizado sobre os mcdelos tedricos de vibracgoes
de redes cristalinas, sobre a interac@ao de neutrons lentos com
os sistemas organizados de atomos e sobre o tratamento dos resul
tados experimentais a luz dessas tecrias.

Tendo em vista esses objetivos, escolheu-se o aluminio
como amostra tema desse trabalho, por ser um metal com sistema
cristalino simples (Fcc), possuir propriedades fisicas e relagdo
de dispersao medidas com grande precisao, e ainda pelo fato de
possuirmos cristais em geometrias adequadas para efetuar medidas
“com © Espectrometro de Cristal de Trés Eixos do IPEN.

Nos trabalhos com o aluminio, foram estudados os mode
los tedricos de Born-von Karman e o Axialmente Simétrico, ambos
apoiados na aproximacao adiabatica, a partir dos quais foi possi
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vel determinar as funcgoes freqllencia das vibracoes cristalinas

> e - . ~ . . . .
w = w(q) nas principais diregoes de simetria, a partir das quais
foram obtidas as constantes de forca do aluminio.

No caso de metais cujo potencial devido @& interagao en
tre os .atomos pode ser descrito de uma maneira axialmente sim§
trica, deve-se aplicar o modelo Axialmente Simétrico. No Capitu
lo II, pode ser visto que esse procedimento implica em grande sim
plificagao com relagao a aplicagao do modelo Born-von Karman, ob
tendo-se a partir desse calculo simplificado uma boa representa
cao da relacao de dispersao.

A utilizacao do modelo Born-von Karman foi feita consi'
derando-se a interacao entre um dado atomo e as cinco primeiras
camadas de atomos que o envolve. Nesse caso a determinagao das
constantes de forga do aluminio, requer que sejam efetuadas as
medidas das curvas de dispersao em tres direcoes de simetria do
cristal. Entretanto, no presente trabalho, foi utilizado um arti
ficio pelo qual sdo utilizadas as medidas das curvas de disper
sao segundo apenas duas diregoes de simetria (£g0) e (00&), e
usando ainda as relacgoOes entre as constantes de forga tensoriais
e as constantes elasticas determinadas a partir das duas curvas
medidas. Os 7resultados obtidos por meio desse procedimento es
tao concordantes com os resultados experimentais como pode ser
visto no Capitulo IV.

Nesse Capitulo IV esta também descrita a determinagao ex
-perimental das constantes_elésticas do aluminio, feita a partir
de valores da velocidade de propagacao do som no cristal aoc lon
go das direcoes (&£0) e (00&), obtidas diretamente das curvas
de dispersao. Essas constantes se comparam cCOm OS valores exis
tentes na literatura (Tabelé (1v.2.2)).

_ Salientamos que resolvendo a equacao de autovalores(II.
2.13) foi obtida a funcao w = w(a) que descreve as curvas de dis
persao ao longo de qualquer dire¢Zo no aluminio. Essa fungao fi
ca inteiramente determinada porque contém combinagoes lineares
de constantes de forca como parametros. O conhecimento dessa fun
. ¢ao permité, por exemplo, o cdlculo das propriedades térmicas do
aluminio.




.65.

Un resultado que pode ser obtido a partir de interpreta

[$:2Y

cao da Tabela (1V.3.6) de resultados das constantes de forga,
que a energia potencial devido i interag3o interatdmica no alumi
nio apresenta um minimo entre o atomo considerado e os primeiros
atomos vizinhos. Ainda em funcao das coordenadas de posicado, a
energia potencial decresce rapidamente em modulo a medida que se
caminha em direcio-aos atomos vizinhos mais distantes.

A presente dissertagao procurou abordar de maneira minu
ciosa os assuntos relacionados com tratamento de dados experimen
tais e aplicacao de modelos tedricos de modo a se obter proprie
dades fisicas de so0lidos, tendo-se tido a preocupacao de apre
sentar informacoes fundamentais e necessarias para qualquer ou
tro tipo de estudo sobre metais que venha a ser desenvolvido no

)

IPEN, no campo de dinamica de redes cristalinas por meio da téE
nica de espalhamento coerente inelastico de néutrons .lentos.




.66.
APENDICE. 1

| .
A.1.1- REDE RECIPROCA E PRIMEIRA ZONA DE BRILLOUIN DE UM CRIS-
TAL CUBICO DE FACES CENTRADAS

Dados os vetores primitivos de translaciao de uma rede
cibica de faces centradas (FCC)

E = =a (i + ;’)
B = Za (7 +2)
¢ = 2a (3 +R)

onde a representa o parametro da rede, pode-se construir a rede
FCC: para tanto devem ser definidos(ll) os vetores de translacao
X, B e ¢ por meio das expressoes abaixo:

> b x ¢ 27

A = 2 —= =~ X +y - 2z)
a.b x ¢
> > 2

B o= 2n S22 =20 (R + 7§ + %)
a.b x ¢
-> >

_ axb _ 27T - ~ -

¢ - 2 2XB 21 g 5.5

a.b c ' :

A reciproca de uma rede clibica de faces centradas € uma
rede clibica de corpo centrado com parametro igual a 2n/a.
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A primeira zona de Brillouin € a célula de Wigner-Seitz
da rede reciproca. E construida considerando um ponto da rede co
mo origem e tomando planos perpendiculares ao ponto médio da re
ta que une esse ponto aos seus vizinhos mais proximos na rede. O
menor volume resultante da intersecgao desses planos € denomina
do primeira zona de Brillouin.

A figura (A.I.1) mostra a primeira zona de Brillouin ¢
uma rede cibica de faces centradas, inscrita numa c€lula unita
ria da rede reciproca da referida rede.

A.1.2- FEATOR DE ESTRUTURA PARA REDE (Fcc)

0 fator de estrutura, F(hk2), de uma estrutura cubica
de faces centradas composta por -atomos iguais, € como mostrado
abaixo:

F(hkge) = 4f se h, ke 2 sao todos pares ou to
dos impares
F(hk&) = 0 no caso contrario (A.1.1)

onde f € um numero diferente de zero.

0 fator de estrutura é importante porque Fz € diretamen
te proporcional a intensidade de néutrons medida. A partir das
expressoes (A.I.1) € possivel determinar as reflexoes proibidas
numa estrutura cibica de faces centradas. . ’

As figuras (A.I.2) e (A.I.3) mostram para 0s planos
(110) e (100), respectivamente, o contorno dos limites das pri
meiras zonas de Brillouin, bem como os planos de indices &Miller
(hk&) que correspondem a reflexoes permitidas para uma estrutura
cibica de faces centradas.




\

\
\

P - - — - — -

Figura (A.I.1)- la. Zona de
Brillouin.

Fisura (A.1.3)Y- Corte ddo
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PENDICE 1

AvI1.1- coNDICOES DE FOCALIZACAO PARA MEDIDAS DE PJCOS DE
Fonons (8) -

A medida de pico de fonons com um espectrometro de trés
eixos € afetada pelas contribuicles da resolucdo de cada um dos
colimadores e também pela largura de mosaico dos cristais mono
cromador e analisador. Um pequeno alargaménto do feixe de neu
trons incidente proveocado pela divergéncia angular dos colimado
res com a estrutura de mosaico do cristal monocromador, provoca
um alargamento na energia dos neutrons monocromaticos que alcan
gam a amostra. Os extremos dos vetores de onda dos néutrons do
feixe ocupam uma fina elipse no espaco energia-momento. Uma elip
se semelhante € definida pelos extremos dos vetores de onda dos
néutrons que alcancam o cristal analisador. O efeito da resolu
¢2o no alargamento de um pico de fonons pode ser minimizado ajus
tando-se a orientacdo dessas duas elipses relativamente a super
ficie de dispersao. As condicOes necessarias para a optimizagao
sao as chamadas condicoOes de focalizac@o. A orientacao pode ser
obtida focalizando-se individualmente o monocromador e o analisa
dor.

Considerando somente a colimacao finita, desprezando-se
os efeitos devidos a largura de mosaico, o feixe monocromatico
- . > > >
incidente que alcanga a amostra tem momento entre ko e ko + 6ko,

A condicao de Bragg para o monocromador €:

k .d = cte (A;I1.1.1)

onde 30 € um vetor normal aos planos de reflexao com modulo
igual a distancia interplanar. Por diferenciagao da equacdo (A.
II.l.l),

3 .6k =0 O (A.II1.1.2)
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nota-se que a elipse definida pelos extremos dos vetores §O+dfov

€ normal a 30, isto €, paralela aos planos do monocromador (figu
ra (A.I1.1.1)).

0 monocromador esta focalizado quando, de todos os pos
- . A i b Tt 33
siveis vetores de onda entre ko e ko+6ko, um numero maximo de ve

- . —> — N
tores de onda originam um mesmo vetor de onda kl’ apos o espalha
mento pela amostra.

Vamos considerar as equagoes que expressam a CONsServacao

da energia e quantidade de movimento para.processos de criacao
de um fonon.

d=%k -%k = ¢-3 (A.II.1.3)
2 o) - he@
7= (k5 - k7)) = ho(@) (A.II.1.4)

- . el > ~
onde hw € a energia de um fonon, k, e kl sao os vetores de on

da incidente e espalhado, respectivamente, ¢é m € a massa do
neutron.

Derivando as equagoes (A.II1.1.3) e (A.II.1.4) com rela

-~ > > } - . - > B

cao a ko e mantendo k1 fixo, obtém-se uma restrigao em 6k, para

que todos os neutrons espalhados pela amostra em uma particular
direcao tenham a mesma energia.

aﬁo = §q (A.I1.1.5)
° h
> > >
koK o= Vo .8k, , (A.II.1.6)

(g-k,).6k = 0 (A.T1.1.7)




Figura (A.II.1.1)

L71.
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Da eouagao (A.I1.1.2) verifica-se que Gk € normal a 30,

portanto (g -k ) € paralelo a 3 Essa é a condlgao de focalizacao
para © monorfomador isto €, quando as equacoes (A.II.1.2) e
(A.11.1.7) sao satisfeitas simultaneamente,

.. Se as equactes (A.I1.1.3) e (A.II. 1 4) sao derivadas com
re)agao a kl mantendo-se k fixo, um argumento similar leva a
conclusao que o anallcador estara focalizado quando (g -k ) for
paralelo a ﬁ

0 médulo do vetor E € calculado da equacao (A.I1.1.7)

g.6k -k .6k =0
(8] O (o]

g8k cos A - k 6k cos B =0
o 0 o

_ cos B
g = kO m (A.II.J..S)

onde A e B sao os angulos entre E e 8K , e entre P e Gk ,Lespec
. - - -> 0
tivamente; g € o m&dulo do vetor g, k_ € o modulo do Vetor k e
- . > o
Gko ¢ 0 modulo do vetor éko

As condigoes de focalizagao podem ser representadas gra
ficamente em diagramas. O ponto D € a interseccao de EO com
31 e o ponto G € o extremo do vetor E. As condigoes de focaliza
¢ao no monccromador e no analisador podem ser satisfeitos simul
“taneamente somente se G coincide com D.

As figuras (A.II.1.2), (A.I1.1.3) e (A.II1.1.4) ilustram
trés diferentes condigdes de focalizagZo: Otima, boa e péssima ,
respectivamente, mostrando o diagrama de focalizagao e o respec
tivo pico de fonons medido para o cobre no IPEN.

Podemos entao resumir as condic¢des de focalizacao:

(g - k))// 4,

(g - K{)// a

akoiéo

g // 3

E‘ tem o mesmo sentido de a.



Figura (A.I11.1.2) - Otima Focalizagao

Figura (A.I1.1.4) - Péssima Focalizagao
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A T1.2- APLICAGCAD DAS _CONDICOES DE FOCALIZACAO AO ESPECTROMETRO

DE_TRES EIX0S DO IPEN PARA A MEDIDA DA _CURVA DE RELACAQ
DE_DISPERSAQ DO_ALUMINIO NAS DIRECOES (£E0) g (00%)

As figuras (A.II1.2.1) e (A.IL.2.2) mostram as duas si
tuacles possiveis no corte do plano (110) para o posicionamento
do espectrometro na medida da freqiiéncia de um fonon transver
sal-1 acUstico que se propaga na direcao (££0) juntamente com 0s
respectivos diagramas de focalizacdo.

De acordo com o item A.TI,1,.  nota-se que nao é pos
sivel obter uma medida experimental do ramo transversal-l, dirg
cdo (£E0), com o plano (110) da amostra paralelo ao plano do es
pectrometre, se for utilizado um cristal monocromador de cobre
orientado segundo a direcao (111).

Uma tentativa feita para contornar o problema foi mu
dar a orientagao da amostra. A diregao de orientagao escolhida
foi a (100) porque juntamente com a (110) formam as duas Gnicas
diregOes de orientacdao da amostra gue possibilita posicionar o
espectrometro para a medida de fonons, utilizando expressces sim
" ples como (III.2.6), (III.2.8), (IX¥I.2.9) e (I1II.2.14). Isso se
explica pelo fato de ao se deslocar de um ponto a outro nos pla
nos (100) e (110), é necessario apenas variar dois parametros
(Qx'e Qy), enquanto que o terceiro parametro (QZ) € mantido fixo
no plano (100) e igual a QX ro plano (110).

As construgdes vetoriais no plano (100) que repfesentam
as duas situacOes possiveis para um fonon transversal aclstico
que se propaga segundo a diregao (££0) com vetor de onda reduzi
do £ = 0,3, saoc mostradas juntamenté com 0S Tespectivos diagra
mas de focalizacao nas figuras (A.II.2.3) e (A.I1.2.4).

Portanto, pela interpretacao dos diagramas de focaliza

o\

cao das figuras (A.I1.2.3) e (A.II.2.4), verifica-se que so
possivel a determinag@o da freqliéncia de um fonon que se  propa
gue conforme mostra a construgao vetorial (A.I1.2.4).

O artificio citado acima, para contornar os problemas de
focalizacao, possibilita a determinacao do ramo transversal-1
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(002)

Fald

(000}

Diagrama de Focalizacao

-
(002) 2. >
K
\
¢ >
3 b
-1
[0
35 Péssima Focalizacdo
D

Figura (A.I11.2.1)- Fonon na Direcao (EEO)Tl.

(000)

Diagrama de Focalizacan

03 ¥

Péssima Focalizagao

Figura (A.II.Z,

2)—vFonon na Direcdo (gEO)Tl.
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Diagrema de Focalizagao

Péssima Focalizagao

Figura (A.11.2.3)- Fonon na Direcao (&EO)Tl.

Diagrama de Focalizagzo

o
K

1

Boa Focalizagao

Figura (A.I1.2.4)- Fonon na Direcao (giO)T1,
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acGstico  mas nao para os fonons que se propagam na  direcao
(EEO)L e (00&)L. Esses ramos da curva w(a) s6 poderdo ser deter
minados com uma alteracao experimental: uma mudanga conveniente
na energia dos neutrons incidentes, ou seja, uma variagao no va
lor de ko'

Como ja foi citado, o espectrometro de trés eixos do
IPEN possui angulo de monocromatizacdo (26m) fixo, o que repre
senta um valor fixo para a energia dos néutrons, para um dado
cristal monocromador.

Para se efetuar uma mudanca na energia dos neutrons in
cidentes € necessario mudar os plaros de reflex@o do cristal mo
nocromador ou utilizar outro cristal.

A relacgdo dos cristais monocromadores disponiveis no
IPEN, para uso no espectrometro de trés eixos esta  apresentada
na tabela (A.II1.2.1), juntamente com a orientagao e o comprimen
to de onda dos neutrons espaihados no angulo fixo o, = 20,11°,

A partir da teoria de focalizagao discutida anteriormen
te no ftem A.II.1, elaborou-se a tabela (A.I1.2.2) que indica
como deve ser planejado um experimento para a medida das curvas
de dispersaoc de uma amostra que apresente simetria clibica de fa
ces centradas, nas direcoes de simetria (00g) e (£EO0), ou seja,
o plano da amostra que deve ser paralelo ao plano do espectrome
tro © o monocromador que devera ser utilizado.




Cristal Pianos (hk2) Distancia o Comprimengo

Interplanar (A) de Onda (A)
Al (220) 1,43 0,978
Al (020) 2,86 1,956
Al (111) 2,33 1,594
Ge (111) 3,26 2,230
Pb (111) 2,85 1,950
Pb (220) 1,75 1,197
Cu (111) 2,08 1,423
Cu (200) 1,81 1,238
Cu (220 1,28 0,874

Tabela (A.11.2.1)

“8[,.




Direcao

Modo de Vibragao

Planc da Amostra(hk®)
Pgralelo ao Plano do

Cristal Monocréﬁador
e Orientaczo (hkg)

Espectrometro
L (110) Cu-(220)
{008)
T (110) Cu-(111)
L (100) Cu-(200)
(££0) T4 (100) Cu-(111)
T (110) Cu-(111)

Tabela (A.I1.2.2)

‘6L°
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