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RESUHMDO

Analisamos o caso simétrico de Bragg, introduzindo um
modelo de espalhawmento auto-consisteate para o caso de dois feixes,
elipticamente polarizados. 0 cristal & formado como um condunto de H
planos matamiticos, ocada gzl Jdefinido por wuma densidade suparficial
de carga. O apesocanpo £ 0 epicamnpo %0 conceituados de oma forma
diffars=nte da teoria de Ewald, Definimos wm plano de dipolos induzidos
= ¥ CAmMPOs associados oMo Y vnidade  de ezpalhamento
avto—consistente. Desenvoluendo um  rigoross  teatamento  analitico
encontramoes uma Forma aufo-consistente para 3 2quacio de Braga,
am fuacio das  variactes de amplitude e de fazse. A solucdeo
generalizada patra o conjuntos de N planos., introduzindo-s2 uwm fator

de abscorc¥o wna radiagXo incidente, foi obtida de dvas maneiras: (Gl

analitica, senwdo uma <om 3 regra da s=amelhanga de campo pela qual
ocorre incid@ncia sm ambas faces de todos os planos do eristal &
outra, através de um  desanvolviments satpicial o =2m func3o  dos
polin®mios ode Chebwsheus Giid com uma solugHdo wnuwmdrica calculamos,
iterativamnanie, =] refletividada, =Y fase da reflaxio; a
transnissividade, a3 fase de transmiss3o e a anergia. 0s resultados
abtidos, mostrados atravéas de curvas de reflex¥o 2 de transmi=sHo,
%0 caracteristicos tanto dn tesoria  cinemitica como da  teoria
dinkimica. A cowservacio da energia resulta, wneste tratamento, da
adog¥o do principio da auto consisti2ncia de Ewald, Ho eazo da
absor<cio, 0s rasultados indicam que esta n¥o & 3 dnica cauwsa da
azsimetria  pas  curvas de reflex¥o. 0 modelo contfm  =2lamentos
basicos de uma formulac¥o unificada: microscdpicz, avnkto-conzistantie,
axata e vatorial para interpretar a difracXo de raios-¥X =2m cristais

pertaitas.



ABSTRACT

We have analyzed the symmetric Bragg case, introducing a
model of self consistent scattering for two  sliptically polarized
beams. The <crystal is taken as a set of mathematical elanes, sach
of them defined by a surface density of dipoles. Ye have cownsidered
tha mesofield and the epifield differ=ntly from that of the Ewald's
theory and, we assumed a plane of diroclas and the associated Fieldsl
as a salf consistent scattering anit. The exact analytical traatement
when applied to any two neighbouring planes, results in a general
and self consistent Brasgg’s equation. in terms of the awmplitude and
phase variations. The dgeneralized solution for the set of M planes
was obtainad after introducing an absorption factor in the incident
radiation, in tWwo waws : (i) the analyrtical one, throush a rule of
field similarity, which says that the incidence oceurs in both faces
of the all crystal planes and also, through a matricial development
with tha Chebwvshay polinomials;: (> using the numerical solution we
calculated. iteractively, the raflectivity, the reaflection phase, the
transmissivity, the transmission phase and the energy. The resalts
are showed through reflaection and transmission curves, which are
characteristics as from kinematical as dynamical theories. The
conservation of the =energy results from the Fuald' s self
consistency principle usage. In the abzorption case:. the reasults
show that it is not the only cause for the asymmatric form in the
raflection curves. The model contains basic elements for a unified,
microscope, salf consistent, vactorial and exact formulation to

interpretate the ¥ ray diffraction in perfect crystals.
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cAaPlITULD 1

A4S TEORIAS DE DIFRACAD DE RAIOS-X

f. 1 - Iatroducdo Histdrica

A descoberta da difracin de raios # em cristais por Qﬂﬁ
Lawe, Friedrich & Kunipping em 1912, além de mostrar as propriedades
ondulatdrias doz raios ¥, revelou a exist®nciz de uma periodicidade
w3 estrutera dx matéria. Em consequidnciz, tornou—se  possivel 3
conprovacio de modelos da estruturas c—r*'-stali'nlms imaginadas maqualxy
apocx. A mportincia dessa descoberta pode ser medida pela atencXo
despertada em grande andaero de pesquisadores destacando-se WH,
Bragg 2 seuw filho, WL, Bragg Estes & saus colaboradores, inicizram
um campPo  de  pesadisas uwtilizando a3 difracido de raios-¥  para
derterminar estruturas atdmicas de cristais. Esta téewnicas aindx holde.
sa constitye no mais  poderoso método aexparimental da Fisica da
Matéria Condensada.

Ma intarpretac¢c¥o dos resuvltados seguiv-se. de  inicio, umx
formz alementar da  teoriz de difracgio por uma r8de espacial
constitwida de id8nticos pontos espalhadores. Essa fornma, denominada
teoria geométrica, leva am conta apenas o3 rajos difratados nas
direces oOnde hi superposicdo das pequenas ondas C'wauvelets'), de
cada elemento do cristal. Durante algum tempo ficaram avidentes,
entre a5 pasquisadores. doxs tend@ncias guantoe ao procedimento
analitico para tratar a difrag¥o: se bazeada nas =2quacBes de Laue
ou §8, nx equac¥o de Bragg Embora Jdistintas, essas metodologias

230 equivalentes a, fundamentaranm © 2 dasenvolvimento de outpa



formnulacic maiz abrangenta,

A teoria  cieemitica  caracteriza-se por lavar 2m conta
apenas a interacio de cada dtomo com a onda prim&aria em um cristal
O Sejas cada Atomo espalhz uma frac¥o do feixke incidente. Isto
significa aue as amplitudes das "wavelets” s¥o, seapre. BERores qua
aquela da owda incidents. Mezsa teoria, considera-se outras diregles
de difrac¥o além daquela de wixiwa intewnsidade, como ocorre na
teoria geomé&trica. A teorim cinewmiatica 3o trata 2 interagcfo d= uwm
Atomo com o campo induzido no crizstal pelo espalhamento dos outros
atomos. Em consequéncia, a2 energia do feixe primario que ateravessa o
cristal permanace inalterada ou sejx: 3 energia nas diregBes dos
feixes secundirios n%o & considerada. A ampla utilizag%o dJdassa
teoria contudo, deve-sa 4 satisfatrdria interpretacfo dos resultados
zxparimpentais obtidas com cristais reais ({imperfeitos),

A partir das linitagBes da teoriz cinemiticz, Darwin (1.2,33
2laborou wum modelo de espalhamento dindknico de raios ¥ sando
incluwindos os feixes difratados pelos planos de um cristal perfeito.
Ha meswm3a Epocas Fwald (4,5.6.7) apresantouw sua teoria onde trata o
cristal como uma ra2de infinita de =letrons oscilaantes (dipolos). Por
outro lado, 2w seu trabalho. Lause (8), assumiu cada celz do cristal
preanchida por uma densidade e=letrdnica tal que, a distribuigXo
continua de cargas no pPlavo & dada por uma constante di=létrica
periddica.

Distintamente concebidas eszas teorias constituem—s2 no que
Kato (9> chamou de “os tr&s edificios” da teoria din3mica.
Entretanta, naéuela. &pocas, af maskas n3Ao despartaram intar2sse
entre 05 pesquisadores diawte da impossibilidade de comprovag¥o
aexparimental pala inexistineia de cristais perf=itos, ewvtre outros
fatbhres. Este quadro comagou a mudar quando surgin o intaresssa em

cristais Semicondutorss wo estado perfeito & Consedqueantamentea, N



taoria dinamica.

A seguir apressntamos. bravysments, o5 principios das teorias

de difrac%o din3mica existentas.
(.2 - A Teoria de Darvia

f partir dos reswaltados obtides per L) Thomson Para o
espalhamenta da luz por om eletron: Darwin analisow  a di.f‘rag‘iﬁ
rasultants da  incidByncia de wma onda plana sdbre um  planoe de
itomos. As intensidades sspalhadas em ambas faces do plawo. foram
datepminadas atrauvés do mdtodo das zonas de Fr-ésnel somandoe as
reflsxdes correspondentes a cada cela unil_:ar‘ia do plano.

Para trafar ¢ espalhamento em wuw cristal, Darwin considerouw
sucessivos planocg  igualments  aespagados. Denominando os  Feixes
refletido por 5 & o transmitido por T. o refarido 2ut6r ENCOnNLroU
uma  ralagio de recorraacia envalvendo  amplitudes = faseas,

expressando—-a na forma:s

S~ = —ig T + (1 - jag? S,.4q 2xpl(-i¥) 1.2.12

Treg = (1 - iagd Tp axpl-i¥) - ig Spaq 2xpl-i2wX (1.2.2)

0 indice r ewamara os planos atﬁmico.s que s¥0 aespagados por dykl-
Ty 2 Tryey s%0 as zamplitudes das ondas transaitidas wo planwo + 2 0o
sen  wizinho inferior. r+1. S5~ & Sprsg STo aF amplitudes
corraspondentes para as ondas rafletidas. As guawntidades a, = q

indicam, respsctivamente, o35 cosficientes dJde  transniss¥o & de
reflexs%o sendo g o coeficiente de reaflaex¥o para a face inferior do
plano. ¥{9,A» & a diferenca de fase de caminho.

Ho <azso da  absorg¥o, Darwin admitin sau efeito apenas
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quande o feixe atravaessa cada plano, independentementa do sou

spalhamento pelos Atomos. Esse efeito & observado intraduzinda-sa

[It

o fator de absorc¥o <i-h) wa anplitude do feixe transmitide, sendo h
umzx gquantidade suwito pequena. Prins (1HY tratou, fencmanologicamenta,
a absargio na teoria de Darwin adumitindo os coeficjiewtas q, =2 g
como  2ntaes complexos. Isto significa lewar em conta a2 absorc¥o
também no feixke refletido. Cowmo resultado, o autor obteva uma farmna
assiméterica para a curva de reflex¥c dependente da ordem do
aspactro 2 da polarizagio do campo incidenta.

Saguinds a metodolosgia introduzida for Bragg para tratar
raflax¥es =m planos paralelos: Darwin wmostrou a na2cessidada de
sfetuar uma correc¥o na lzi de Bragg. Em vez da ocorrspk difeacio

apanas para o valor da 95, qua satisfaz =553 lei, ela 2acontrown
uma r23i%o0 de difragioc culdo centro corresponde a0 denominado

Angulo de Bragg, ©g. De acordos com Bragg, James & Bosanguet (11D,
asta Angule & jgual 3 S5 acrescido de umax paguena corregio
angular = Ha faixa anguiar em torns da Sy, o cristal ag2a como um

par-taito rafletor. Fora dessa faixa:, 3 intensidade de reflax¥a caj
rapidamente 3 um valor quase zaro.

A teoria dindmica de Daruvin & uma importante comtribuiglo
para explicar as caractapisticas fundamentais da difracioc de raios
2 e2m cristais parfeitos. A ma2sma constitue uwm 2l2manto significativo
para o desenvoluvimento de métodos refinados para a determinacio de
estruturas, parmitinds medir com  @aiopr pracisio 2 interpratar
corratamanta, (ntewsidadas refletidas. Apesar de formulada hi mais
de 78 3nos, esta teoria ainda desperta interdsse, conform= os
trabalhos de Boriea em 1967 (12), Batterman e Hildebrawt am 1268
<1323, Papkins a Kwight am 1384 (14>, além de ser amplamante usadx

aa difragcio de alatrons.
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1.3 - A Tearia de Ewvald

Ha sua tase de doutorado em 1912, Ewald analisa =2
dispersio da luz em um msio anisoetrdpico no qual as propriedades
dticas aram causadas por elatrons oscilantes (dipolos> distribuidos
coms wwa rede infinitx. 0 rigoroso e fisicamente slegante tratamento
analitico desenwvoluido foi aplicado pelo auter no caso da difraglo
de raios—-¥; levando em conta as mdtuas interagless entrs os dipolos
C'resonators"? Slater (153, denomivow =zsse trabalho de Ewald como
“a wery sophisticated theory of ¥ ravs',

Inicialmenta, Ewald reazvalion o tratamento dado =z onda
incidente wa determinac¥o do ndice de refrac¥oc como um problema de
anto—valor, 0 autor deszauoluew o cileculo de fredquiacias prderias
de wibrag¥o, em wvez de wvibragles forgadas comd was teorias de
brude, de Lorentz & de Planck (18 Ha teoria de Ewald a onda
inchidente que zge sobre cada “resonator’ 2 origindria das Twaveleats”
cpegquanas ondas esfiricas) irradiadas pelos cutros “resonators’”. As
solucBes s%o obtidas através das equagdaes de fMaxwuwell, gue =530
lineares, suparpondo—-se o5 campos individuais. 0 cristal & tido como
infinitamante axtenso em todas as diregBes tal que cada pownto da
rede, supostamente ocupado por um dipolo, osecila sob a radiagio de
um  campo elztromagndtics  propagando-se w0 meio. 0 estado d=a
oscilacio de um dipolo & 2ntio configurado por uma "onda-dipolo’,
estaciondria., Ewald discute o ambiente de wm dipolo, tratando—o como
3 unidade principal de espalhamento de zeu modalo. Cada dipolo emite
uma 'wavealet” que se propaga com a velocidide da luz no vicuo. A
superposicIo das “wavalets’ oriungdas de todos 0s outros
“resonators” forma o CIMPO atpanta sbbre cada dipola,
saparadamnente. Desta forma estabelecau-se a condigXo de equilibrio

com o campo tatal de todas as ondas.
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Ha deterwminac®o do campo de um dirolo isolado: o zutor usou
a5 sSolugdes de Hertz das equacBes de Maxwell & dai, para todos os
outros dipolos oscilando em uma mesma direc3o. A sopa de todas as
"waveleats” em cada ponto da rede foi sfetuada desenvoluendo sma
tdcnica de integral que depois verificouw s=r a integral de Fourier.
Para separar a contribuicio de cada dipolo para o canmpo total
Ewald adotou o método de Riemzww, relacionando o campo de excitacXo

de cada dirolo com a asmplitude atrazvés de suzx polarizabilidade «.
P = o E ¢1.3.1>

onda p & o momento de dipolo @ E o campo 2létrico. Como resultado,
Ewald observou gque 7 the optical field generatad by the dipola
oscillations had to ke such that it just sustained these very
osctllations” (A7) Essa sitwacTo ele chamou de “aguilibrio dinaaico,
zando ageorz conhacida come o principieo da  awto-consist&wcia  de
Ewald.

J regime adto-Cconsistente & estabelescido quando o estado de
vibragXo no  cristal  representa uma  compatibilizagio  antre as

oscilzgdes dos  resonators” 2 o campo  Stico de  raios X Fara
analisar a propagaci¥o deste camPpo no cristal, Ewald introduz o
teorema da raciprocidade palo gual, se n pontos da rad2 raciproca
astdo na asfera de reflax¥o eant¥o existam w» ondas, que s¥%o as
meso—ondas, Estas formam uma unidade inseparivel tal aque nenhuma

delas pode =axistir sem derar as oulras. 0 campo &tico o coristal

12} & 8xprezso como

E{x}» = E SHp MH expl2aTi Ky.x2 1.3.2>
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onde Ky & o wetor de onda de origem, localizada pelo vetor % no

canitro da esfera de reflex¥o 2 extremnidade o ponto H da rede

raciproca. Syp reprasenta a componente da amplitude de estrutura

da cela perpendicular a Ky, E ainda,

z2 2 z
rH kg™ 7 Kyg™ - kg% (1230
% 0 denominado fator de ressowdacia, De acbrdo com Ewald, aste
fator- did a "eficidacia” do cristal em convertsr uma amplitude de
momento de dipolo 20 amplitude do campo da ownda, representada por
Ky.

Sob a condig®o de auto-consist2ncia para cowhecer o Ccampo
dtico wd cristal, basta conhacer a magnitude Ky para umzx Jdas ondas
componenktes & entio, todos OS5 outros uwvetores, tipo Ky, sar¥o
detearninados, Com isso, fixa-se 3 grigem cobum 30s vetoras de ondas
chamando—-a de ponto de onda ou tie—point”, garantindo que cada
onda tem amplitude & fase ajustadas as outras ondas componentes

do canpo

%“

A relac¥o campo dae ondas  versus  UresonatorsT, & a

condicio para deternminar o indice de refracio para raios-X que

difere de 1 na ordem de 18795 Esta diferenca & a mesmx existente
antre as magnitudes do comprimento de onda de qualquer wuwma das

ondas do campo dtico K e o correspondente valor para o vicuo, k.

Isto significa que cada uma das n ondas terd seuw proprio ‘ndice de
refracio.

Os imodos prdéprios do campo awto-ajustadoe s¥o viswalizados
pelas posigles dos  “tie—-points'” comp  cewntros das esferas de

reflexiio. A reprasentacio geomdtrica dessas Posicles, nd esSpaco



reciproco, &  conhecida como 3 superficie de  dispers¥o. Estz
suparficie reprasenta o campo dasz ondas, dando as direcd¥as e as
nagritudes de seus vetores de onda, as diregfsas de polarizag%o e
as razdes de amnplitude das ondas compoanentes,

Com o objetive de obter resultados que pudessem sar
verificados axperimentalmente Ewald: adwnitiu um campo externo em sSeu
mod&lo formado uma ongda elastromagndtica plana incidente wma
suparficia de um oristal semi-infivito ou “half-crystal”. 0 campo
resaltante & conmposto por ondas de um mesioo tipo como no Ccristal
infinito ou seja, a meso-onda, Tada uma dessas & acompanhada por
uma Uboundary wave”, oriada wa superficie do cristal, denominada de
api—onda interni. Essa onda tem 3 mosma anplitude que a meso-onda.
velocidade da fase ¢ ®mas, com ftase oposta. Desta  maneira.
ocorrends o cancelamento dessa api-owda intaranar o 3utor pddsa
aplicar a solug¥o obtida para um meio ilimitado. A condic%e da
contdrno & introduzida admitindo-se uma mesm3a componante tangancial
a0 longo da superficie do Cristal, para os wvetoras de ondas da
neso e da epi—onda.

0 regime auvto—conzsistante &€ preservado com a superposicXo
dog campos das epi-ondas tal que em cada diregio propaga—-se un
Taixe da ondas planas, com yetorez de ondas ligeiramente
difarentes. Cowo rasultado, formam—se os chamados “beats” con
troca de =2hnapdgia 2ntre 3s  Jdiregles de propigagio das oandass
originando-se no gque Ewald denowminow de "Pendelloesung’.

A  avaliag¥oc de Ewald para o caso onde o plane de
zupaerficie & paraleslo aos planos da rede, mostrou a necessidade de
considerar uwum “crystal plate” em wvaz de "half-crystal”, 0 autor
introduziu wuma segunda condiz¥o de contdrno para 3 superficie
inferior do oristal e, tomando um valor médio para a espessura do

cristal, obteve a conhacida curva de raflax¥o "top hat™.
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1.4 - A Yeoria de Lausa

0 formalismo mais utilizado da teoria dindhmicx de raios ¥ foi
apresentads por Laue em 1931, sendo cowsiderado por Slater (1930
umz extansio natural daquele dewvido a Ewald, A teoria de Laus
admite que cada cela do cristal & presochida por uma densidade
eletrdnica dada por 2Or2. Para neuntralizar sszsa configuracio de
CAFgAs pegativas, 3ssume-—-sa2 que a3 cargas positives do ndcleo
est¥o continla & igualmente distribwidas na rede cristalina. 0 estado
de oscilag¥o das cargazs £ determinado pelo campo sxterns incidenite.

f rade & ant¥o representada pela expansio da série de Fourier da
susceptibilidade elétrica X, visto que ==sta £ proporcional 3
densidade =letrdnica 2 triplamente periddica para o oristal perfaito.

Entdo,

o= 3 xy expliZzzr Hop) (L4143
H

onde o zomatdrio & extendidoe a todos os pontos da rede reciproca
e H & um vetor da mesma, definido por Ky= K, + H . 0 vetor r di
a posicio no sspaco real de um Ltomd relativo A origem da cels
umitiria. %y &€ a susceptibilidade elétrica ralacionadx com o fator
de estrutura Fy, ques por suar vez, & associadd as componentes da
expansAo da traasformada de Fourjer da densidade de carga @2ar)
Laus resoluvew as equagies da Maxwell ealculando 0 Campo
de ondas no cristal através o vetosr deslocamento elétrico D, As
solugles obtidas sdo ondas vetoriais de Bloch com MesSma

periodicidade que a susceptibhilidade 2l2trica.

D = 7 Dy explizer Ky.rd <1.4.2)
H
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onde Dy e Ky s%0 o deslocamento =lédtrico = o vetor de onda na

diregio do ponto H da rede reciproca.
A equac¥o de dispars¥o de Laue, conhacidz como a quacio

fundamentzl da teoriza dindmica £ dada por:
L%y -k ~KEYT Dy = 3 =y Pyiryn (1.4.37
H

sendo K= 27774, o mdédulo do vetor de onda no Vicuo ks Xyog a
componente da expansio de Fourier de X e DHryy & 3 eprojeco de
P no rplang normzxl 3 Ky

A equzc¥o (1.43% repregenta um  conjunto infinito  dea
equagdes lineares homog@nens, associadas aof valderes dae P para

diferentes ondas,
i.5 - Uma Breve Avaliacio das Atuzais Teorias

A= tras teorias de espalhamento Jdindwmico de raios X,
ewbora obliativen interpretar Uima NESMR SituacRo, apresaentam
diferancas nEo =4 =2am configurar o m@eio cristalino cono  na
foranulac¥o analitica.

E interessante destacar que Darwvin reformulow o sew mod@lo
original, ainda w0 ando de sua publicagFo () Inicialmenta, els
considercu guwe o plano de atomos era excitado por uma onda
originaria de umax fonte pontual. Cada dtomo espalhava uma p2queans
onda esférica  (Cwavelet”) zszsumindo-ze aindx  uwmax  diragZio de
polarizac¥o dif arantsa para cada wm d&les. VYarificando a
complexidade na determinagio do coeficiente de reflaxio Q. 0 AULOr

julgou wmais conveniente tratar a onda incidenta comdo onda planx.
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Darwin introduzia um co=a2ficiente x para indicar uwa wmodificacio tanto
a zmplitude do feixae espalhado como 3 do feixe transhitido. Esta
considerac¥o wHo pode ser aplicada para um conjunto de planos de
ym cristal real, onde o campo em cada plandg comporta-sa de aaneira
diferenta. Por outro lado, = conservacfo da anargia ndo pode ser
veriticada am s2u mod2lo, wisto que o autor o%c leuvou =m conta as
ndtuas iNMteragcfes antra oz atonos 6o prderio plano. A absorc¥o fFoi
tratada introduzindo-se o fator de amorteciments (1-h3 apenzas rara
a amplitude do feikxe traaswnitido, proporcionando uma solug¥o
incowmplata para a radiac¥o espalhada.

A teoria de Ewald w3o obteve significativa  acsitac¥o dos
pesquisadores ma £poca. Entre o0s motivos, a difjculdade em tratar,
experimantalmentes, a3 uwnidade de eszpalhamento do cristal assumida
como 2letrons oscilantes (dipolos) wnos pontos da rede cristalina. A
distribuicio de dipolos formando sma rede infinita foi conziderada
ror Ewald como plano de superficie no tratamento de um cristal
semi—infinito. Essa superficie tem um3a funcio simgular no mod8lo:
destruir a onda incidente, refletir auma onda a, criar uma onda aue
se propaga no interior do cristal. Este procedimento deu origem ao
teorema da =2xtingXo.

Uma outra caracteristica desse modi2lo £ 3 n¥o inclusso do
fator de estrutura. Slater (137 considera =2ste fato como uma séria
inconveni@&ncia da teoria de Ewald, diante da importincia do referido
fator wo espalhamento de rzios—X

Ho caso da zbsorgfo, Ewald demonstrou alguma hesitacio em
introduzi-la como um fator de freamento nas oscilagles dos dipolos.
Sabia 2le gue a absorg¥%o era causada principalmante pela ejegio de
fotoelaetrons ou seja, um ef=ito tipicamente quintico.

A =gquac¥o fundamental da teoria dindmwmica encontrada por

Lave & baseada em soluglies da equagio de Maxwell para um meio
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gssencialeente periddico. Esta conzideracio, somo questionada por
Ewald <17} significa uma trassferdnaciz do o<onceito da constante
diglétrica, Jike reprresenta WURE avantidade macroscdpica, para
disthnsias  interztdmicas. De achrdo obssrvacio de Ewald, Lauwe
assumin um valor wédio para o camed de uma distribuig®e de cargas
nedativas 2 positivas, como na taoria de Lorentz. Contwdo, este tipo

os "rapidahante variiveis

ot

de valor wédix nXo pode =er aplicado par

vt
i
®

campos de raic
As auto—solugdes das equac@es de HMaxwell foram obtidas
por Laus, introduzindo o conceito de owdas de Bloch:, podendo sear
somadas come uwm campo de ondas planas. Entretanto, o tratamento
de ondas de Bloch comd constitwint2s de um campo d= raios-X a%o
Pode  ser gensralizados, considerando qua 3 pariodicidade de tais
ondas nwHo necessariamente reflete 3 periodicidade de sxcitacio do
campo Ne interior do cristal.
As teorias de Ewald e de Laus diferem principalmente em
dois aspactos:
(7 Ewzld deriva uma =quacio da dispersdo. microscopicamnsnte, para
campos de dipolos isolados usando o vetor de Hertz Z: engquanto
Laue adota um procedimento fenomanoldgico 2 macroscoPico para
rescluer as aquagles de Maxwell expandinde o vetor
deslocamento aldtrico D;
(iy Consideraando uw cristal semi-infinito, Ewald n¥o astabelaceu
cbndig‘tﬁeg de contdrno = entdg 3 suapsrficie do cristal & definidzs
pelos dipolos mais axteriores oscilando =ob 0o regims da
auto-consist8ncia. Ha t2oria de Lauwe a secgio da superficiz do
cristal & reprasentada por uma distribwic¥o contivuz de matdria
2 as condicBes de contdrnos para atender todos 08 pontos no
plano de syperficie seguem aquelas da teoria Maxwelliana.

Ma avaliacqo de HWagenfeld 12), a teoriz de Laues pode
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apra2sentar 03 nespos resygltados da teoria microscdpica de Ewxld.
Desde gue asta  =ituag¥o  implica em diferentes consideraglss &
analogias, ¢ espalhamnento dindmico de raios ¥ pode ser interpretado
de acdrdo com a preferéncia do pesquisador & 0 modelo de cristal
assumido. Isto wmoztra a3 necessidade de oz formalac®o awnificada e

rigorosa que justifigue plenamante os resultadaos experimentais,

1. 6 - A Proposicio deste Trabalho

J objetivo desta tese & apressantar um aoeddlo gwnificado.

icroscopico, vetorial e axzto para o espalhamento auto-consistente

=

de raios—-K wd cxso Simdtrico de Bragg., 0 eristal & tratado como um
COT jilnto de planos de dipolos induzidos, paralelos e
vnidinensionalnante periddicos z0bra oz quals incidam, =simetricamante.
duas andas slstromagnéticas planas. Defininos wm plawno gualquer do
cristal: asscociado 3035 cawmpos incidenta e transmitido, como wnidade
de asspalhamanto = encontramds o camppo resultante dessa intaracio
Essa soluc¥o & ent3o extendidax para o casZo de um cristaxl ouw sejas
un conjunts de M planos paralelos 2 igualmenta espagados. Além da
solucHo analitica, desenvolvemos uma soluco numdrica como  UE

mérodo eficaz de spcontrar resultados compariveis com agqueles

publicados.



cCaflTOULO 2

A UHIDADE DE ESPALHAMEWTO AUTO-CONSISTEHTE

fl
e
|

Introducido

o espalhanento aletradin@mnico anfo—consSistents

presentado por Keller e Campos (28) trata o cristal como um

at

CONJunto da Planos da dipolos sobre o= quais incidemn,
perpendicularmente =m sSentidos opostos, duas ondas eletromagnéticas
planas. A axemplo de Ewald para rﬁadelo idéntice (213 os autores
tratam 05 Plang=s  do  ocristal como  se possuissem uma infinita
Jensidade de cardas. Entretanto, oS5 Ccappos gerados no meic 33o
interpretados de modo diferente, 0 zpicampo & dado gelo campo
estaciondrio das oscilagBes dos dipolos &m cxda Plawo e o
MesOCcaBPo, & o campo de propagaci o antre os planos. Estes dois
LAMPOS, PO SUa vez, nteradem asto—-consistentements nos planos. A
obtengio da wuma soluc¥o exata evidencia, wno referido trabalha,
fundamentos para o desenvolvimento de um wmodelo completo de
espalhareanto auto-consistente dg um cristal,

Kellar e _Urbaﬂski (223 SNCOTTraramn M3 solucio
auto—consistenta para o espalhamento de uma onda eletromagadtica
planzx, harmdnica, por um plano de dipolos. Para uwum 3ngulo gualguer
de incid@ncia © =, definindo a distribui¢cdo de c¢argas no plano por um

fator de espalhamento do plano f5, 05 Autoras MOStraram que  a

onda dos dipolos Ao plano tam ] Comportamento de onda
alatromagnética plana. Introduzindo o principio da awto—consist@ncia

de Ewald eles wmostraram ainda 3 Cconservaclo da ensergia nessa
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intaragic. Recautzmenta, Keller (23) extendeu a soluc¥o para o caso
de dois f=ixkes, definindo a3 wanidade de aspalham=nto comoe uwm plano
de dipalos @ seus cappos associados,

Com @ NOS=0 propdsito da analisar 0 espalhananto
anto-consistente ng caso simétrico de Bragg, retomamnos o aodelo de
criztal distutido em (283 A solug¥e auwto—~consistents para um plano

generalizada para detarminar 05 campPos resultantes

ah

de dipolos, ser

gpara todo o cristal admitindo-se inclusive, o efaito da absorcio.
2.2 - 035 Campos das Ondas Incidentes

0 ponto de partida ezara tratar esse modele de sspalhamanto
cansiste =2mn re-definir a wnidade de =sspalhamente imnelicitameante
adotada (28, ganeralizando as condigles de incid@ncia. Designamos
por Jj um plano de dierologs qualguer do ecristal, referenciads 3 om
sistema  de oCoordenadas  ortonormais, Sobre esse plane  incides,
simetricanante com @mesmo AInagwels &, duas ondas elztromagnéticas
rlanas com polarizacio eliptica {(Fig. 2.1).

As componentas alétricasz dos  cCampos  incidentes, que sS4 as

utilizadas wna anilise da difracfo de raios—X s3o dadas, em fung3o

dos vetores de polarizagio RiE e BiE.- na forma:

Elg tr.t> = Alg expliteot - kig.r) ¢2.2.1>
Elg ¢(r,t> = Bg explitwt - kig.r) ¢@.2.2
ange =27, & 3 frequducia da radiaglo 2 e=LCx,v,20 0 PONTO Qque
localiza o plano de sspalhamanto. Hesta formulag¥e os vatoras de

ondas kig e kig s¥Xo definidos, no plano de inciBgncia, por:
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kly = k C+sen®, cos©, 81 2.2.3
kip = k C-sen®, cosO, 81 (2.2.4)
tendo magnitude k = 27774,
Y
i
As p
3 i
Kl re
Al
!
7 |
i st f
BS Q” KB :
\ d P,
. d
g/ X Ap KA
P
14
Fig. 2.1 - Diagrama da interac¥o das ondas A e B, represantadas wos

e2stados de polarizagio = e o, com o plano de espalhamento J.

Os vetores de polarizacio ﬁiE o BiE £¥0 expressos através de

suas componentes nos estados de polarizag3o 77 e ¢ indicados,

respectivamenta, palas letras p o s:
Al = al, + alg ¢2.2.5)

B = B, + B (2.2.6>
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ouw, represantando-os em fungio de suas amplitudes, H*pp ﬁ's.- B'p -

B‘s e respectivos versores, egq - eLp & e£.p . temos:

A'p = ﬁip epn + Aly ey

BiE = Bip epp * Bis ezp
onda
e,y = Looss, -send, 87

ta, 9. 13

it
n
I

]

ecg = Lcos, send, B3

ecp ~ Ca, a, 13

(2.2.93

2.2.187

22112

{(2.2.12)

fis amplitudezs s%o dadas pelas swas magnitudes IRESIJ mipl, lBiEh

14l

B'ol e fazes iniciais nos dois

3'5.- respectivamente para cada direg¥o de incid&ncia:

ﬁip = |ﬁipt exp(iccip)
ﬁiS = lﬁisl exp(iccis)
B, = IBi ] exedipp
Bis = |Bi5| E}{P(iﬁis}

stados de polarizago. «'g, «'s, plo.

2.2.13>

(2.2.14)

C2.2.152

2.2.167

0s cawmpds elétricos incidentes =am cada direc%o, para o astado de

polarizacdo 77, sqdo
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Eipn Kratr = |ﬁip| Re{expti{u:ip +twt ~kzen® x -kcos® y)1d

(cos& e, - sawg e, (2.2.17)
Epp (roty = Bl Refexplitply, +wt tksend® x —keoso w332

(Cos ey + s2nd e, (2.2.18)

& para o estado-o,

EESQ r,t2 :|nig|ﬁe{ expti(.:-:i- et —Ksen® x —kcosS y}:l:}ez 2.2.19)

=

El.p rt) =B |ReL explitpl, +wt +tksen@ x -keosd y)1te, <2228

onde Eipn_- EipB.- Ei—n.- Ei;,-B represantam =3 componentes dea
polarizag¥o do campo incidente, oriantadas was diregfes e, e, a,.
0= campos int2ragentas s3o interpretados: de acdrdo com (282,
da s2guwinte maneiras
{i» ] MEsSCCAMPO incidente Ili & o campo eletromagnérico de
probpagacio das owndas no coristal, tando velocidade o & vetor de
onda k: como no espago livera;: i) A interagio desse Ccampo Ccom O
plano de dipolos ocasiona um 2stado estacionirio de os2ilagdes dos
dirolos. 0 campo resglitante dessas oscilagles £ ¢ apicampo Eg qua

~am  significado fisico exclusivamente w0 plano de dipolos. A sua

intensidade depende daquelza do mesocampo M e, do fator de

espalhamento do plano, i‘p.
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2.3 ~ ©Os Campos das Ondas de DPipolos

Segundo Keller & Urbanski (22> a radiag¥o espalhada palos
dipolos, =m um  ponto do plang, pode sSer analisada  sob  duas
condigles: i) quando os dipolos do plazno 330 a2xcitados apanas palo
mesccampa incidente I'li e, (i) quandao o campo total de excitac¥a dos
dipolos inclus também o czmpo de radizc¥o de todos o5 ocutros
dipolos no mesmc plano.

MHa primesira condig¥%o, 3 solug¥o encontrada através do vetor
de Hertz, mostrou Jque o3 Ccampos rasiultantes dos dipolos assumamn
imediatam=nta, a forma de um campo de ondas eletromagudticas
planas. A onda transmitida rpossue vetor de oada (d2ntice a0 da onda
incidente, %o havendo portanto, onda refratada em outra direco
além daquela de incid®aciz.

H segunda condigdo, que poOrporciona a solug¥o
avto—consistante, sarit aqui detalhadamente desenvolvida para o caso
da dois feixes. 0 campo total de axcitagio inclue também oz campos
dos prdprios dirclos. obtidos tomando-se o valor médio desses

campos em dois pontos de observagin, Py e Pg, simétricos & {fora do
Flano. 0 campo total de excitag¥o, sendo agora auto—consistente Fa.

¢ determinado ratroagindo-se ao ponto @=L8,v,z]1 no plano de
espalhamento Jj. Para sinplificar localizamos o mesmo na  origem do

sistema de coordenadas. Fga & ent¥o expresso em fuag¥o das ondas
incidentes Al e B, e das ondas de dipcles Ad, e B4

Fa(@,t> = Al + B> + (209, + 89 2.3.17

&

opnde u=p,s indicam 0 =stado de polarizag¥o (77 ., o) Esta situwaglo £
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ilustrada n=a Fig. {2.2) para a polarizac¥o-o
Yamios antio mostyrar gue as  ondas de  dipolos  assumem
COmportameato de ondaxs planzs. Seja o momento infinitesimzal de

dipolo a0 ponto B definido por:

dMl,ey = - rg &g K Fo explitewt -kcosS 31 dydz £2.3.22

Antas de aplicar o @watodo do vetor de Hertz referencixmos o

da

14

sistema de coordenadas xvz, 05 campos das ondas incidentes
dipolos. 0s vetorses de polarizac¥o wno estado-s7 5%0 representados
no pland xy 2 aqueles wo estado-o, tem 3 direcfo do versor e,

Fatra o campo incidente as componentes do womento, oOM,, dM..

dMz, nas diregBes @, ey e85 S0 as seduintes:
anly, = 12> G Coalp @ + B, Qp) expi-ikeozo > +
v (al, Gy +BRl, Q¥ expitikcos® vlcosS dydz e, (233

d“iy = (12 G [(—gip g + Bip £2p? expi-ikcosS vy +

v okl Gy +B¥l Q¥p) exprikcos® v¥dsenS dydz e, (2.3.4)

ditl, = 12> G Céalg g + Bl 2p> expi-ikcoss yy +
+ sl Q¥+ PRy Q¥pd exprik cos© p>] dydz ey (235
onde definimos G = =~ r,o, k™2, ra € o rzaig cldssico do eletron e

F, 2 densidade de cargas no plano. Para simplificar, denominamos:
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Im

Fig. 2. 2 - A composic¥o do mesocampo incidente HY, no plana

o~

complexa de amplitude a f{ase, em funcio dos uvetores de

polarizac¥o das ondas A e B, wo estado <.
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LDpn = expf Kwt —ksens x)]

Lp = ezpl iyt +ksenwS 7

2 S2us respectivos conjugsdos, 2k e  O¥p

12.3.67

(2.3.7)

No caso das ondas de dipolos, devnoninamos o5 saus respectivos

campos: em cada direg¥e. por Edﬁ(r:t) 2 E’jE(r‘.-t). s

ortonormais dos vetares de polarizac¥o ad o B‘j sEo:

ad = ad

B':j = de e, + de e, + Edz e

onde azs amplitudes ﬁdw ﬁ‘jy.- - s¥a

Suias magnitudes & seus raspectivas fases: «

de; pdz ow sejam:

pd, = dad ] expiad,p
ﬁdy = }Qdyl exp(iqxd},)
ad, = la9,] explicd,d
de = |del exp(igdx)
Bd, = [9,| expigd,>
pd, = [B9,] expipd

componentes

(2.3.8

£2.3.9

dadas palas

o

d

d
z & BTx

(2.3.168)
(2.3.11>
(2.3.12>
(2.3.13
(2.3.14

(2.3.15>

fi= componentes do campo de dipolas. Edgw E‘jgy, Edgz = E’jgx.:
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EdBy’ Ede » sHo

vi1de, (2.3.16)

i
D

Edgxf.r.:t} =Iﬁdx] Re'iex.pl:i(oc'jx +wt —kzerd® x -kco
Edﬁ.;,(r.-tfﬂ =‘ﬁd}_.| Re{ expl.'.i{-xdy twt —~ksem® x ~kcosd y)ﬂ}ey (2317

Edgzir;t) =‘ﬁ'jz| Rt expf.i{c{'jz tewt —~ksend x -kcos9 y)l}ez C2.3.185

!

E‘jBKCr:t) ==]B'j},;l Re{expti{ﬁ;dx +teat thzeng x —kcoso y}l}ex (2.3.19>
Edgy(r.-t) =]Bd},l Re % expEi(ﬁdy tert thsen® x -~kco=E v)] }ey (2.3.28>

Edp or.0) =lB9. | Relexplicpd, +ot +tksendS x -kcoso )3 te, (2.3.21)

Analogas A4z eqz. (2.23.3) a (2.3.3» as componentes dos momentos

infinitesimais para as ondas de dipolos s%o:

dand, = <1r2) 6 pas2y wl op +BY, Qpd expi-ikcoze ¥

+ 1o2xad, -'_Q*,; +pxd Qapsexpitikco=E 23] dydz ey (2.3.22)
and, = «ar2> 6 casa wd, G +Bd, Qp expl-ikcose ¥

v asawaxd, ax, +Bx9, Grprexpirikeoso v>1 dydz ey, (2.3.23

did, = (2 6 cara wd, G4 +B9, Qpr expi-ikcose v

o+ (ae2xakd, @xy +Bed, QxprexpitikcosS »>1 dydz ey (2.3.24)

0 wvetor elétrico de Hertz Zpr resultante das  oscilagles
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aunto—consistentes dos dipolos de todo o plano & calcwlado nos dois
ponto simétricos, Py e Pp, indicados por P= Clxpl vp, zp 1, distante

do ponto 8 de R=P-8., on saja:

+ 0o

ZeP.t> = G Fg E;<;:(i@t)__|-\j R—l expl kiR + cose y)1 dvdz <2.3.25

~-= a0

Levando em conta =z definico da Fg

+@
zeP,r = (102> G L J J 771 expC-ik(R + cose v dydz

- ac

LR + Bo0p cose + a2 il on + B9 0p1 ey

+ LAl + Boop) send + 2> (9,04 + B 00 e,

+ LA @y + PO + (-2 @l g + 900 ey
.
Jﬁur R™1 axpL+IkikR + cos& y»1 dydz
- 00

Rkl Qg + B Q¥p) cose + <1r2> axd Qag + BT Gxp] ey
+ CO-phl oxg + BH Q¥p) send + <12y a9, Qy + B, Q3] e,

+ Bl 0, +RH_O %) + 2> el Qrg v B 0] e >

2.3.26>

Separando a integral dupla:

+ 00
1> = J I R™1 expC-ikR + cose )7 dydz (2.3.27>
s o)
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Com 33 substituicWes abaixa:

Xj "Xp = u ¥ ~yp = v Z -Zp = u
w o= (u€ + v 1 C5anh ¢ du=(= + wSicosh t dt = Rdt €2.3.28
temos,
+w
Iz = expi-ikcnse yp';l_r axp{-ikcose w2
—0
o
C2f exer-ik w2+0®192 cosh ¢ dradu €2.3.2%)
0
+©
2 usando a sSolugdo para _r . . . dt conforme bkartson R 3
0
-+
I = expi-ikocosD yp)I axp(-ikcaose w2
-0
L-izHED) Cucu? + wo17239, 3 ¢2.3.38)
De forma analoga, para a conjugada [¥#y :
+00
¥y = explikeose ypy J expeikense v {iwHD Coka? + o 1723%qy
_® '
(2.3.31)

Saeparando as int2grais das fungdes de Hankel que apar=a2cen
Nestas aquacdes:

+00
11 = J HE2? £ ke + 01723 axpe-ikeos® ud du 2.3.32
—w

De acdrdo McLachlan (23 estas integrais para @< 8 {sm=/2 =

u # B, sio dadas na forma:
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+0
1y =2 J H® ¢ w2 + v231727 cpsckenzs W du 2.3.33)
[+]

resulta, lembrando qua o plano de aspalhamento J & definido ew

¥ ;=8 mno sistems de coordenadas, ou s2ja Ixpgl=u.

Iy = expi-ik Ixpl sen®?Z sk senSy ¢<2.3.34)

2 para a sua conjugada,

1#) = 2 expttik Ixpl senE ik zench ¢2.3.357
As intedrais duplas resultam comg:
Ip = ~iKArsen®) axpi-ik (xpl s2n& + ¥y, cosO)’ (2.3.382

e a condugada.

¥z = iCA sen®r axpiik dxp! senwd + vy, cozen? (2337

Encontramos o vetor de Hertz, parte eldétrica Zg, que dd o campo
das ondas de dipolos como campo de ondas planas calculado nos

rontos Pp 2 Pp.

ZeP.oy = ik—zfp exp{iCwt —~ ki(send Ilxpl + cosO ¥33) Fg, €2.3.38>

onde o fator de espalhamento do plano, fpo & agora definido paor:

fo = rg A 74 75218 (2.3.39>
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s campos., elé&trico E = magnitico B, s¥o determinados a partir

das relagfes vetoriaiz em fungio do vetor Zg,

EP.t) = F(F.Zgd - (1s c®> alZprat? ¢2.2.40>

BP.12 (Ir o) nlTFTudeirnt (2.3.41>

Utilizando a2penas a  primeira destas relacties, desde gque o
vetor magnético também Ssa comporta transverszalmente (223 obtemos

com 3 =2q. (2332, para o ponto de observagio abaixo do planoc, Py

na diregio da onda Al

EdPy 0 = irplcose CAl, +cos2e B, + (r23(coso kad + 30
d d
- sen& C[Al, + cos2& By, + (1r/2cose adr 39
- sene 9, + B30 e
21 y 2 ¥
+ Coalg v Bl + avey ¥, + 3900 e 2
axpli{wt ~ksewd xp -~kcose yvpil

(2.3.42

e de mode similar para o ponto acima, Pp: na diregXe da anda B

temosz:
d - e £ | eni_ o+ qop d_ ,pd
E-(Pg.t) ifphcos© Lcos20 A’y +B q-25Cco=e A, +BY.,)
+ sene (Ad, + BI,033 ey
+ send® Ccos26 al, +B, + (1-2¢cose ad, +pd

+ seno A9, + B9,237 e,
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. . q
+ € oalo +Bi + ad, #9502 7 e, 2
axplitot +ksen® xp —kcose ypid

2.3.43

0 termo “ksan® (xpl - koosS yp'. que aparece ma exponencial
coma uma fase inicial:, indica gue as ondas de dipolos geradas no

plang ram, correspondentementa, as  mesmas  diregBes daguelas

incidantes. A& priaeira eqguac%os para x > B, refare-se zo canpPo da

onda de dipolo a9 que se propaga na direcio de Al considerando que
kdg = k Cszen® cos©, 81 = kig = kg €2.3.44)

A outra. Simetricamente para  x £ B, descreve a onda de dipelo Bd

na diregXo de B, pata

k'jB = k C-send® cos9, B] = kiB = kg (2.3.452

Nas eqs. (2342 e (23430 para EPat e ENPpow,
aobservamgs que 035 térmos destacados nos colchetes wa dira¢3o dos
vetoraes unitirios e, e e, s5%o igualmentz2 nultiplicados por CosD 2
por -seng Esses t&3rmnos carrepondem as amplitudes das companentia2s

de polarizag¥o f-‘lds.x I-‘cdp, Bng de das ondas de dipolos ad = pd,
em fumc¥o daquelas incidentes nas diregas dos eixos coordenados,

Para o estado de polarizag¥o-—77. temos:

ad, = A, vco=ze B, rcose <ady +390.2 —zene ad, +pdpen

(2.3.487
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B, = cos2e aly +Bl, +coso ad, +390,2 -sere ad, +pdr2

(2.3.47>
2 para o estado—-g,
pd. = al_ + B+ ad, + 8952 = B9, (2.3.42)
RBe-gscravendo-as nax forma vatorial, corraspondentemania FAara
cada 2stado de polarizacio enconiramss. para o astado—77
ad, = a4l Cooso e, - zene 3 = ad (2.3
[a] o S = » = e? ; fa Epﬁ .2.-...49}
d - gpd & - pd
B, R, Ccost ey + sen© eyl = B g egp (2.3.58)
2 para o ss3tado—o,
ad. = ad_ e = ad. e, (2.3.51)
89, = 3l e,z = B9, e, (2.3.52
levando nas eqs. (2.2.42 & (2.3.43).
Edy v = ircad, +A9) explictewr kg r23 para x>0 2.3.53
Edp croo = ir B9, +B9> axplfitewt -kg 23 para x<@ (2.3.54>
onde
ky . A, = kg . A, = 8 = kg . B, = kg . BY; (2.3.55)

Este resultado mostra que os campos zerados pPelas oscilagles
dos dipolos nae plano de esspalhamento assumem a forma de duas
ondas eletromagnéticas planas. com vibragles elétricas transversais.

S%a o0s ocampos das ondzas de dipolos que sé axistem somados aos
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correspondentes incidentes:, resultando nos campos =spalhados nas
duas diregbes.

2. 4 - 0s Campos das Ondas Transeitidas

0s campos das ondas transwmitidas s3%0 obtidos Ccomo uma sSOma
dos camnpos incidentes e de dirolos, em cada diregfo de propagacio.
Primeiro, repra2sentamos 05 campos dxs ondas de dipolos em fungXo

dos param=tros de incid@necia. Das egs. (2.2.43) a (2.3.92) temos as

d
x> B

amplirudes Fr'jx, Qdy, ﬁ'jz.n Bd. 4 de das componentes das ondas

de dipolos, was diregliss dos eixos coordenados, sendo escritas am
fung¥o de suas correspondentes companentes de polarizacXo ﬁdp,

ﬁds.- de e B'js.- ou sejam:

ad, = a9 cose 2.4.1)
pd, = - ad, sene 2.4.2)
3 -

ad, = ad €2.4.3)
Bd, = B9, coso €2.4.4>
pd, = B9, seno 2.4.5)

_  gd
pd, = 9, <2.4.6)

Substituindo wnas equagles (2.3.42» e (2.3.43», as zwmplitudes de

polarizac¥fo ficam:
aS, = ifCAl, +cos20 B + «ad, +cosze BIp 2D <2.4.7

B9 = ifgCcos2e al, +B, + (cosze ady +3I /22 (2.4.8
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ads = if cal, + B, + Y, + B9 )23 (2.4.9)

B, = iFomal, + B+ (pdg + 39Hs23 <2.4.18>

Estas equacles comprovam a exist@ncia dos dois tipos de vibragBes,
incialment= admitidos para as duas ondas, em cada estado  de

polarizacio. Para as vibragdesz a0 plano de incid2ncia, estado de

polarizac¥o-7r, temos o par de equagBes para as amplitudes ﬁdp a
d .
B p *
(1 - ifps2> A9, - icos2e (v B, = ifgdal, scos2e Bl 241D

-icos2@ (fpr2> A9, + (1 - irpe2> B = ifpccosze Al 4B 40

2 para as vibracBes perpendiculares ao eplano, estado-o0,  as

amplitudes ﬁd5 e Bds sHo:
(1 - ifpr2r A9 ~ icrgr2> BA. = if, (Alg + B (2.4.13>
- iFpr2> A5+ 1 - iFpr2) 39, = ifp <hig ¢ B (2.4.14>

Resolvendo. para a polarizag¥o-zz

fd, = (Cify +sen20 £0° /21 aly + (ifpcos2en B2

/L1 -ifp —(sen2& fpr20%] (2.4.15)

B9, = ifp cos2en Alp + Cifp +(sem2e 02 /21 Bl

/1 -ifp —(sen28& £,-252]  (2.4.16)
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2 para a polarizag9o-o

ad. = Cif, ~¢1 - ifpdd <alg + Bl = Y. 2.4.17>

=

S%0 as =o0lugTes para as ondas de dipolos como Jdois pares de ondas
elatromagnéticas planas imediatamente formadas fora do plano  de
espalhamento, so0ob um mesno  Bvigulo ©. Hestas dltimas equagles

(2415 a 2.4.17) s30o definidos os coeficientes de reflex¥o f,. e de

transmissio  fy. Ent¥o podamos escrever sinplesmeante, para o

estado—s7
ad = ¢ al, + 7. B ' (2.4.18)
P t Ap r ®p
d, = £, Bl + £ Al (2.4.19)

e para o =stado-o,

d_ - i i y ~ pd

AV = £ 'y + Bl = BY, 24200
sendo
fr = Cifp + (sen28 £0%,2) +C1 -if, —(sen2® f,-2)%] (2.4.21
fr = Cifp cos20) /L1 -if, ~(sen2® f,,2)2] 2.4.22>

onde para 0 estado—o, quando fe2f €1,

Fg = i fp 7C1 - ifp) | 2.4.23)

Propagam-=e mnas diregties

Caomo mostrado a=s ondas ﬂdp e ﬁds
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daquelas incidentex Fl'p - FI'S enquanto, correspondentemente, o par

de e Bd5 propaga~se nas diregdes de l'p ) 'Is- Os campos das

ondas de dipolos Ceqgs, (2.3.937 e (2.32.54>7, nio existem
independentemnente e sim, somados aquiles incidentes de modo que os

vetores de polarizagdo das ondas transmitidas s¥%o:

At, = (1 % o Alp v fp B (2.4.24)

BY, = (1 + ¢ Blp + £ Alg (2.4.25)

At = a4 + £ Al + Fo B (2.4.26>

B, = 1 + £ Bl + £_ Al 2.4.27)
Entdo,

E'n roo= A, +A%Dexplitut -ky /3 com A'=a%; +nt,  (a42®

E'p (roo0= (BY, +BY0expCikwt ~ky .r>3  com BY'=pt_ 4B, <2429

5%0 o©0s canmpos eletromagnéticos das ondas planas transmitidas e
cada direg¥o de propagago. axplicitadas em fungioc de seus
componentes de polarizagio.

Com este réesyltado, mostramos s solugdes auto-counsisteantas
ancontradas para o espalhawmento por um plano de dipolos no caso
de dois feixes com uwuma polarizacio eliptica. Este tipo de polarizag3o
& tratada, independentements, nos estado 777 e & observando-se
que, apenas as ondas wibrando no estado-77 mosStranm umx

depend2ncia do angulo de incid®8ncia ©.
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2. 5% - A Unidade de Espalhamento

A solug¥o para os Camnpos Intaeragentes ém um plano de dirolos
foi obtida sem estabelecer quaisquer condigles de contdrno. Estas
s%0., neste caso, as coadicles wnaturiis do plano. Isto significa Qque
um plano pode ser considerado como =2lewmento bisico para analisar o
esgalhananto em um condunto de plandos cowmo um cristal.

A uhmﬁde d= espalhamento auto—-consistente & definida como um
plano de dipolos induzidos associando a0s dois campos de propagac¥%o
oy Sejan: 0 mesocampo incidente formadoe pelas duas ondas incidentes
€, 0 EKesocampo transmitido sewmalhaatemente composto e2las duas

ondas transmitidas. 0 estado de oscilag%o dos dipolos no plawo, jue

gera o epicanpo Ega depende do mesocampe N e do fator de
espalhan=znto d2 plawe fp. Esta unidade, atua como um elemento

transformador do mesocampo incidente, variando tanto as amplitudes
CORno xS fases de  sSuas ondas. A fungEo  transfTormnadora &
convenienteamente representada através Jde coeficientes copplexos
para a razZo de amplitudes de diferentes pares de ondas. Cada um
dos coeficientes aprasanta um valor constante 2n todo o plano de

espalhanento sendo definido, em ambos e2stados de polarizacio. SeJa
o mai= importante deles, o coeficiente i? que d&i a composic¥o das=
ondas ativas do mesocampe MY, através da raz¥o entre a amplitudes

incidentes Bi - f-‘ci.

Fuo = B, 2 Al = F, expliv)) (2.5.1>

sando

Fo = PF, e @, = By - «y €2.5.2>
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onde «', e g', s¥o as fasec iniciais das ondas incidentes. ®, ¢ a

diferenca em {fase entre as referidas ondas sendoe que, u =p.s
indica a p2larizag3oc 77 . o

De mnodo siwkilar, s¥o definidos os coeficientes de transmiss¥o
LA - E COmo raz¥c entre =ax ondas transmitidas AY e Bt

respectivamente com as incidentes Al e BL

Ay = A% R = 2y, explieg (2.5.3)

sendo

a, = L:AUI e €y = xty - oy €2.5.4>
e pars =& onda Rl

B, = BY, /B, = b, explipy (2.5.5)

sendo

onde a, e b,, d¥o as razdes das magnitudes das awmplitude para

cada onda. &, e B, sS%0o as variag8as em fase resultantes das

diterengas entre as fases <t e _Bt das ondas transmitidas e aquelas

das ondas incidentes «! a ﬁ'.- respectivamente.

A Fig. 2.2} ilustra, wo plano complexo, a composicXo das duas

ondas, no estado de polarizag%o-o, dadas pelos seus wvetores dJde

polarizag¥o Al 2 B onde = diferenga de fase entre elas & & 0

angulo de fase & entre o Ccampo auto-consistente de excitagio Fgo =2
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0 mesocampo incidente M, caracteriza ©o regime auto-consistente na
interag¥o. As ondas de dipolos, Al = »d, PO=SSuem UMs Hespx
intensidade e =%0. re=zpectivamente, adicionadas 2= ondax A' e B

resultandoc nas ondas transwitides At e BY

Em t&rmos da fase, a composiclo das ondas incidentes no plawc
rode ocorrer zob duas situwagBes distintas, denominzdas Jde modos de
excitag¥o: Ho modo 1, = dif‘e.r*em;a em fase antre 35 ondas incidentes
sitka-ge na faixa 77 > ¥ > 7r/2 e, para o0 wodo 2, os valores da

fase 5o definidoz o /2 ¥ ¥ > B . Has situagles limites ou

sejam: quando w=rr, a amplitude de M! corresponderis ap valor dade

pela difereanca em magnitnde das ondas incidewtes e, quando % = 8,

2 amplitude de K teri o méximo wvalor. Nas ilustragles nas
Figs., <(2.32) = (23bd) =250 exemplificadas estas sitvag®es linitas,
observando-se que, uma meswa contribuicioc dos dirclos, em cada
diregio, modificanm diferentemanta as ondas incidentes. 03 uvaldres
absolutos dos vetores repressntando as ondas incidentes em ambas
Figuras s%0 os meswnos pPara facilitar uma comparacio imediata.

Um exemPlo mostira 2 importanciz Jdeste tratanento pxra O Campo
incidenta, Anzalisemcss o Ccas30, gara o estado de polarizagc3o-o.,
quando 235 duas ondas incidentes chegam ao plano de dipolos com

mesna amplitude, mas opostas ém fase. Isto significa gue O mesSocampo

l"li tem valor zero noe fPlanc con=equentemente,; os dipolos nAo s%o
excitados @ 0 epicampo nio & gerado. 0 plano de dipolos torna—se
“invisivel” para as duas ondas incidentes, atravassando—-o como no
2Epaca livre,

Tratando separadamente para cada estado de polarizag¥o., os

coeficientes {.34 - B s%o dados ewm fung¥o dos parimetra=z iniciais=.

Fara a) estado-77r., substituinos nas =295, 2.5.3> e 259 as
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Im

(h)

Fig. 2. 3 - A composicio do mesocampo incidente n', nas duas
situagcdes limites: (i) quando o 3Angulo, entre as ondas A & B, w=77
e (b)) quando ¥=8. 0Os vetores de polarizag¥o que indicam as ondas

incidentes possuem Uuma Resma magnitude, am ambas as Figuras.
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amplitudes transwitidas at & BY' de acrdo <2.424> e ¢2.4.25), levando

em conta as eq9s. (2.4.21) & (24.22) para {y e f,.

Ao = 4+ e +if, YF, cos2er SU - oy -~ ifp)

Bo =+ ey +ify SFL coszar S - o - iR

onde

cy = {Fpsenze!}z 4

{2.3.92

E de modo similar, tomando as eqs. (2.4.26) e (2.4.27» apds substitwir

a=s amplitudes ﬁds e ZB"-JS em (2.4.20), o coeficiente para

{2.4.232), t8m a forma’

HAo= o+ ifg S S0 - iFe

B = a +ify, YFotHr Fa - e
Com as identidzades tipo:

Cull 4o + ify W cos281 (1 ~cp +ifp = w(l 4oy,
Lt —oy +ifg +ifp W cos2© (1 -cy +ifpd]
e

(4 ~cpd® + (F)e =

C-cgd2 +(F5223372 Cl+ed? +(Fcos2en3i”?

fis egs. (2.5.7) & {2.5.78) ficam: para 2 polarizagdo-sr

estado-o

(2.5.18)

(2.5.113

(2.5.12>

(2.5.13
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04,;, = Ecos(eq) + i ?p sen(eq)j exp(iep) (2.5.14>

BP = LCcos{egd> + i 'F;l sen(ep)] expliey? (2.5.15)

€ para a polariza¢%o-o., was eqgs. (2.5.168) e (2.5.11)

CoosCeg) + i YF .o sentedT explisg) (2.5.16)

1}

= Ccos(egd + | "Fz! sentedd explieg) (2.5.17>

IR

Wi

0z parimetros t4. €5 2 £5 530 definidos em fungdo de fp e de © ou

S jam:
£q = arctg ((fpcos2e) 7 <1 + [(f, sen2o» 239>} (2.5.18)
ep = arcta {((Fp) / <1 - [(fp sen28)-23%)) (2.5.19)
€ = arctg (fp) (2.5.28)

Com estes parametros os coeficientes d; e B; (egs. 25903 e

2.5.5) sS40 axXpressos en tunc3o das respeaectivas razdaes de

amplitudes, ap & by & saltos em fase «p & Bp. Para 0 estado-s7

e

Bp expEi(epﬁ + Ep}] com EpR = Tp ~ Ep (2.3.21>

B, = by expCitepp + 1 com  spp = Bp - € (2.5.22)

e para 0 estado-o, tomando os correspondeantes paramnetros ag, be
2 Xgr PBe

t:A:S = a- =xpliflecpy + es>] com ey = Xz — eg (2.5.23>
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93 = by explifegy + €221 com €cB = Bs -~ €s (2.5.24>

]

Relacionando estes dois dltimos pares de equagBes <com as eqgs.

(2.5.14> 3 (25.17) onde o coeficiente *f & dado pela ea. (25.1)

obtencs
= < 2 2 1.2 P
ap = (cos®(ey? — Fp sen{¥) sen(Reg? + FpoSsen“(eyd (2.9.25)
bp = (cosfleyd + Folsentw) sent2ey) + Fofsenfeepyli’/? 2526
ag = (cosflel) - Fg sen(wy) seniZeg> + Fglsencle)>»l”2 (2.3.24)
= 2 -1 3 ~2_. 52 12
bs {cos“Ceg) + Fo sen(¥ ) sentleg? + Fz%sen(e ) 2.5.28>

Encontramos  as  magnitides ap, b, a3z e by que d¥o  as

variagdes das amplitudes das ondas incidentes, indicadas em cada
estado de polarizacio.

RS variagBas em  fase €54, €ppr €384 € £s5B: s¥o  obtidas
ignalando—-se, correspondentemaente: os caefkﬁentes«§4p e_ﬁgp dados

nas eqs. (2514 a (2.5.1i7) com sSuas expressdes nas eqas. (2521 a

(2.5.24> resultando., para o estado—77

epa = artsewn {[Fgsenleg) cosi¥dd saps (2.5.29)

pE = arcsen {[Csenley? cos(¥wpdd ~(Fpbphl (2.5.38)

M

e para o estado-o

]

W
b e
i

arcsen {0 Fgsenleg? cos(¥Wadl] ~agl {2530

M

n

g = arcsen {(Csenleg) cos{w I s(Fgbgld €2.5.32)
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Separandn, wnestes dois dltimes pares de equaces, os
Parametros de fase e de anplitude, am cada estado de polarizacXo.

temos

apseniepad bpseniepp) = senfleg) cosflsw,d <2.5.33)

agsente-n) bozen{esp) = senz(es) cosz(wslﬂ 2.5.234)

Estas =auagfes reprasentam umz forma conjunta das variacles da

amplitude 2 da fase womno equaco da hipérbnle equilitera, tipo

g

vx=c® aonde, por exenplo na eq. (2.5.34>, temos:

¥Ys = bg senteégp): Xg = ag senflegpy) < = senlel) cos(wd (2.5.35)

Anilogos a0s woeficientes de transmiss3o s%o0 definidos  os
coeficiente=s de reflex¥ao ’:Jf‘-\’ para n raz¥o sntre a= amplitudes= Bt =

a', na face superior do planc € > para 3 raziec entre At e B, na

face inferior, ouw sedamn:
A, = BYy sl = r, explp) (2.5.36)

SN, = at, B, = 5, exelicy €2.5.37)

onde ry e s, d9%0 as magnitudes das razJes das amplitudes, 2 a

diferenca em faze entre as ondas B' e A e &, entre as ondas At
e B'
Com as equagBes (2.4.24) a (2.4.27) introduzimos, adegquadamente,

o coeficientm= ‘,3" FPAra encontrar uma forma semelhante Aquela= dos=
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coeficientes ¢=4 - B nas eqs. (2.514) a (2517). Com as identidades
Ja definidas, Ceas. (2.5.12) & (2.5.132)] encontramos, para cada estado

de polarizag¥o 77 e o

C’Rp = E'}p cosCeg> + i sen(eg?d exr;(iep) (2.5.38)

Dy = Y F ! costeg) + i senteqdd expliey) (2.5.39)
a

AR = U'F costed + i seniegd] explie) (2.5.48)

Ss = ngl cos(eg) + | sen(ezd] explieg) (2.5.41)

que 3¥%¥o0 as expressBas fFinais dos coa2ficientes de raflex¥o em ambas
faces do plano de espalhamento, para ciada =2stado de polarizag3o
das  ondas intaragentes. As  amplitudes 2 s fases das ondas
reflatidas 535, consequentamente, obtidas.

Com zs definig¥es para o Wngulos envolvidos na intaragio

(eq: Ep: €52, simplificamos as equagBes (2421) e (24.23) como se

seguer
fy = costey? expliep) - 1 (2.5.42)
fy = i senfeg) expliey) , (2.5.43)
f5 = i sanley) expleg) (2.5.44)

obtendo os fatdres de transmiss¥o fy e de reflexio f,. em funglo
dos Angulos €4 e €p, Para o estado de polarizagdo-»7 e o fator de

espalhamanto 5 em fung3Io do dngulo &g Para o estado-o.



CRPITULO 3

0 ESPALHAMENTO AUTO-CONSISTENTE POR UM CRISTAL

o
-

- TIntroducdeo

No capitulo anterior, arresentanos 2 solucHEo para Q
espalhamentd aunto—consistente 2w um plano de dipolos: sob a ag%o
de duas ondas simetricaments incidentes. A soluc¥o foi obtida, sem
estabelzcer corndigdes especizis para interpretar a difrag¥o. Desta
forma., a mesma pode ser aplicada a qualgquer um dos planos do
modelo de cristal adotade (28 Com o nossoe propssito de analisar a
reflax¥o simdtrica de Bragg, =2s5z3 soluc¥o & gengr—alizada Fara um
conjunto de H planos iguais, admitindo para isto, 2 continuwidade total
dos cawmpos entre eles.

liwicia.lme11te, analisamos a difrag¥o resultante da associacio de
dois planos vizinhos, Apds ent3o, extendemos a soluc¥o encontrada
para todo ¢ cristal, em duas naAnNeiras:

{iY analitica, generalizando o procaedinentn adotade no caso de dois

planos  ond=, em

g

ada  um  deles, existem quatro  ondas:  duas
incidentes = duas transmitidas. Essla Sitdac¥o ocasiona um KHeswmo
comportamento  em todos os  planos, represeantado  através  dos
introduzidos coeficientes complaxos (vide seccio 2. 3). Dizemos entio
que existe uma regra da semelhanga de campo. Uma outra solug%o
analitica & desenvolvida através de uma formalac¥o matricial wsando
polinbmios de Chebyshev, saaelhante 3o trabalho efetuado por
Ferking & Knight ({4> aplicando a tzoria de Darwin.

Gi) numdrica, fazendo uma analogia a0 mdtodo exparimental admitimos
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que Ocorre incidédncia apenas em um dos plandos de superficie do
cristal. Em <CoOnsequi@ncia cada plane atua de wmodo diferente na
interag3o com o campo incidente e ent¥0, a regra da semelhanga de
campo mXo pode ser aplicada. A scolug%o numérica € o recurso de
ordem priatica que permite obter resultados compariveis com oOs

publicados.
3. 2 - Puas Unidades de Espalhamento

Yamos awnalisar a condicdo de difrag%o na associac¥o de dois
rlanos uizinhos._Esses planwos, designados por 4 e i+l nD sistema de
coordenadas da Fig. €2.1), 2 seus campos s%o ent%o acoplados como
duas unidades de espalhanento. Para isso, basta adaitir a
continwidade total dos campos entre e2las. @ onda trawswmitida Por um
dos planos torna-se a onda incidewte no outro planoc e vice-versa.

Esta condic¥o de continuidade € representada da seguinte maneira:

AlG+1) = A% exp(-i&) (3.2.1>

Bl(jy = BYit1)> exp(-i&) (3.2.2>
onde & indica a diferenga de fase de caminho de propagsag%o entre

0s planos. Levando estas equagdes na definigio do coeficiente de

reflex¥o 5’2 (eq. 2.5.36> temos, para o plano j+1:

ARG+ = TGy # AT expli2d) (3.2.3)

ou com a definicXo de < (> em (25.37) resuits,
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ARG+ Dy = explizd®) (3.2.4

Esta equagio evnvolve mudangas de fase e de amplitude wnas ondas
incidentes em dois planos vizinhos quaisquer do cristal. A weswma
possibilita determinar as condicBes de reflex¥o na superficie do

cristal (26>,

3.3 - A SolucYo Analitica

com a Regra da Seaelhanca de Campo
3. 3. 1 - A Equagdo de Bragg Auto-Consistente

Tratando o cristal come um conjunto de H eplanos, a solucio
analitica € obtida a partir daquela para o caso de dois planos
(eq. 3.2.4> Isto & possivel por que n3o0 hé restrig¥o quanto ao
posicionamento desses planos. Essa gemneralizac¥os contudo, requer a
existéncia de quatro ondas em todos o5 N planos: duas incidentes e
duas transmitidas. é necessiario, entio, que ocorra incidBncia externa
e ambas as supertficies do <ristal logo, as wvariagles de fase e de
amplitude das ondas interagentes ser3o as mesmas Para todos oS

planos do cristal. Representamos esta sitwag%o como a regra de

semalhanga de campo, definida por quialawer um dos coeficiantes
complexces: 4, R, ":3"; AR e . Para o mais importante deles.

que descreve a raz¥o entre as amplitudes das ondas ativas B! e al .,

temos:

YFur = SFu@ = .= YF = SF G = Y (3.3.1>

onde J (maidsculo) refere-se ao dltimo plano.
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Com esta regra, a eq <£3.24) € re-escrita em fungio dos

coeficientes de refliex%o, desde que Au(,j) = ‘540.(3"'1) = d!u e

Eu(.j) = .@Q(J+1) = Bu resultando,

A, B, = exp G2& (3.3.2)

Levando =2m conta as definicles destes coeficientes (egs. 254 e

2.5.6) =ncontramos as relacHes:

a.b =1 para as amplitudes

e « + B = 28 - 2stm para as fases (3.3.3»

0 indice m indica a3 ordem de difrac%o sendo 3 diferengs de fase de

caminho &, dada por:

& = Kk sen©® LCx{(j+l) — =(jp>] (3.3.4>
Chamando a distincia entre 0s planoss d=x{(j+1)-x{(j), tewmos:

2 d sem® = mALC1 + C(x+p3~ 277m] (3.3.5

que & a  2guacio de  Bragg auto-consistente, em fungio  das

variaces de fase « 2 g, para cada onda, entre dois planos (27).
2. 3.2 - A Soluclo Generalizada com a Absorcio

Ha época da formulacIo da teoria dinamica de raios—-X, Jd se

sabia Que a absorc¥o era causadas principalmente, pala 2jeglo de
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fotoeletrons ouw seja, um efeito quintico. De iwicio, Ewald procurow
introduzir a absorg%o em seuw modelo assuwmindo um valor complexo
Para a polarizabilidade dos dirolos. Ewtretanto, para abreviar o
tratamento algé€brico o referido autor, embora hesitasgse, optou por
representar a absorg¥o através de um tE&rmo de amortecimento na
equagIo de moviwento de wum dipdlo (18 Darwin, mesmd reconhecsndo
o caricter estatistico  para tratar a absorgio (1), fFreferiu
introduzi—~la cowo um fFator de atenvacio (i-h) zplicado arenas na
awplitude do feixe transwmitido. Posteriormente, Prins (18) adwitindos os
coeficientes de transmiss¥o e de reflexio, definidos na teotria de
Darwin, como guantidades complexXas encontrow uma forma assindtrica
para a curva de reflex¥o Ha teoria de Laue, a absorgdo £
representada pala parte imasiniria da constante dielétrica peribdica
aue define 3 distribwigio de cargas o cristal. Esta considerac¥o,
Justificada por Kohler em 1933 atraués de um tratamrentd quinticod,
agsientouw o ndmero de parimetros dessa teoria (13D

Em nossa formulac¥or admitimos que o caricter &statistico para
0 ofeito da absorg¥o represzentax uma médiz na temppo da emissTo de
fotoeletrons. Desta mane2irz s3o desprezados aquzles esletrons que,
vibrando —om diferentes frequ2ncias, wXo cowtribuzm para o gquadro
de difrag30 auto-consistente. Para caracterizar esta situacio.

introduzimos o fator exp(-h? como o eguivalente a um redutor na

intensidade do mesocampo incidente M. que existe em cada planc do
cristal. 0 efeito da absorg¥o aparece en amrbas diregles de

espathamentd e o0 regime auto-consistenta €& preservado A Fig (3.1
ilustra a nova composic¥0 dos vetores de polarizag¥o: ﬁ'h e .Ih’ das

onda= incidentes apés extrair de H! a2 parte relativa i absorg¥o.

Exssa parte, corresponde A diferenca entre n = o NMeESOCAMFO
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$Im

Fia. 3. 1 - A composigdo dos wvatores de polarizac¥o das ondas
interagentes em um plano da dipolos, wo estado ¢, quando a absorg¥o &

introduzida.
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incidente resultante, l'l'h. Feh & Q novo cCampo total

auto—consistente de excitac¥o dos dipolos. Esta forma de introduzir
a absorc¥o, com um coeficiente dnico h, além de simplificar o

trr-atamento tem um =feito local de mostrar diretamente a diminvigio
do epicampo gerado pelos dipoles: agora representado por ﬂdh= Bdh.

Ho caso da reflex3o assunimos as definicles dos coeficientes
A e A, (egs. 2.5.30 e 2.5.39 com o fator expi—h> ou seja.

Para o estado-»,

ARpptd> = EVF iy costeyd + i sentegd] expliep—h) (3.3.67
Do = L Fol) costegy + i sented] expliep-hd (3.3.7>
£h P q = P

£ analodamentes, para o 2stado-o, das sqas. (2548 2 (2.541) temos,

AR = CVF o) costesd + i senteld] explieg~hd (3.3.8

D> = CFzleiy costed + i sente D explieg-hd (3.3.9>

lembtr-anwdo que o indice h denota o tratamento com absorc¥o

A raflex3o na superficie do cristal, dado palo coeficiente

c'Rph(_i) {(quanda J=1. o primeir‘o plano), & desenvolvida para o

estado de polarizagio—r7, que é matematicamente mais abrangente.

Substituindo na eq. (3.3.6> o coeficiente ?p(,j) dado am €(3.3.7) fica:
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Apnedd =Lccos®ieyd explieg-h) /LD 1D -isenteg> explieg—hd)>

+ isen(eq)j explieg=h>

(3.3.18>
ou,; como uma formax generalizada da eq. (3.2.4),
ARpptdd = (0 U+ ¥ SR G153 2 T8 + Uk Rphi+1>1d (3.3.11>
onde, 3 tituwlo de simplificacgio, defininos:
U = i tgley) explis)
U*¥ = -i tadeyd exp(-i&)
V = Clreos(ed] expl-ild -z4 —-ihd]
¥ = [1/cos(ed] aexpl+ild -e5 —~ihd] (3.3.127

A expre=s¥%o s=quivalente para o coeficiente G‘Rsh(J)’ ng =s=stado

d2 polarizag3o-o, obtém—-se quando €y ——eEgée—€; Com a ragra da

semelhanca de campo., dada pela eq. (3.3.13,

MRonti+1) = AR (D = MVop = = (3313
rh Fh £h

e ent¥o, a equacio (3.3.11> torna-se,

¥ 2RZ2 v - v R -u = a (2.3.14)

resolvendg, encontramos as raizes:
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o

CRI,Z = expl {& * arccos {sen{& ~ep —ihd /sen(cq)>33 (2.2.15

A eq. (3315 & uma curra representagio da equag¥o de Bragg
auto-consistente, em fung¥o dos parametros iniciais (vide eg. 3.2.4).
Cowm ela, podemos analisar a reflex3o do cristal. As raizes da eaq.
3.3.15) G0 as solugBes analiticas possiveis mneste caso, sob a
regarax da semelhanga de <awmpo. Entretanto  tais solug¥es n3o
proporcionam resultados de ordem pritica devido a natureza da
incid&dnecia, ou seja: nas duas superficies do cristal.

Yamos agora discutijr a aq, (3.3.15). abordanda SUaS
particularidades. Para © caso onde a absorg¥o n¥o & cowsiderada

(h=8), a reflexfo ocorre na {aixa angular:

Isencs - el £ lsencel (3.3.16)

A condigiko de iguwaldade nestz equzgio dafine uma regi¥o de

reflex¥o perfeita, quando GRGR*=1, cujos limites dados par

a4 & = £p ~ €q limite anterior (3.3.17)

correspondente ao menor wvalor de € da citada regi¥o do platd,

ou seja quando 9 = Sy, o 2ngulo de Laue para o campo
incidente no estado de polarizacSo 77

No caso da polariz»(¥o-0, quando &g ez “ ¢, ent3o,
5§ =09 Limite anterior (3.3.18)

e a reflex¥o di-se exatamente em © = S g= G, satisfazendo
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a conhecida equagio dJde Bragg., comd wa teoria cinemidtica. R
fase da reflex¥o0 P neste ponto, de acdrdo com a eq (3.2.15

terda um valor de +77.

i & =

+
M

€p q limite posterior (3.3.19

temOs O OUutro extremdo dessa regito, correspondendo ao que
doravante serd aqui chamado de Sngulo de Ewald, © = ©¢p.

Fara a polarizag3o ¢, obtewnos

§ = 25 = p (3.3.28>

e a reflex¥oc da-se sob o Angulo & = &¢..
E importante destacar que © valor intermedidrio de € entre 9 e
©g, & 0 angule de Bragg, Sp, Que corrssponde ao valor miximoe da

refletividade.

Para a polarizag3o sz, © = Oy, temos

i sen(d -eg) = B oU S jas &

£p (332D

Para polarizagio ¢, sendo © = ©pg

senl{d -eg5> = B ou seja, 5 = eg (3.3.22)
IGQDJ

P = 7T/2 + Egq (3.3.23

a4 fase de reflex%o na superficie do cristal, £, & obtida

diretamente nesta formulag¥o auto-consistente.
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3.4 - A Solug¢Xo Analitica

¢com o5 Polindmios de Chebyshevw

Utilizando uwm pProcedikento diferente, a2ncontramos wma auvtra

s0lugio analitica para aste caso simétrico de Bragg. Heste aspecto,

13

adotanmos um formalismo matricial para expressar as equagdes de
nosso models auwto-comsistente, de waneira semaelhant2 aquele usado
por FPerkins and Kwnight (14 com as eqguaglaes da teoria de Darwin.
Para adequar os dois desenvolvimentos analiticos, as  equagles
anto—consistentes $EO re—ascritas na forma das s=quagBes de Darwin

fazendo uma anxlogia entre as notagBes utilizadas em cada um deles:

Aty e BYD

]

iif
-
u

Sa no plano da superficie

f-‘!iC,j) = T, e BtCJ) = S . planc qualquer do cristal
Meste espirito., as amplitwdes transaitidas para os dois planos
vizinhos j e J+i1 =%0 dadas, zem levar am conta a polarizag%o das

ondas, da seguinte maneita:

A1) expdis) = l-iay) AICH - ig BYj+1> exp(-i&) (3.4.1)
Bt = ~iq A +(1-igy BRI+ exe-is) (3.4.2)
AtGrD = (i-igy) Al ~ ig BiCj+1d | (3.4.3)
BiC)) expdis) = —ig A+ ~ (I-iqyy BICj+1) (3.4.4>

onde {=iqd) 2 «l-i9,» sd0, respeactivamente, o5 coeficiantes de

reflex¥o e de transmiss3o usados por Darwin, O 4ngulo &§ & a3 fase

de caminho definida na eq. (3.2 42,

Destacando as amplitudes Bt(j) e A'Yj> mnas duas eperimeiras
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2gquaglBes:

Bh¢H = -ia Al + i-igy> BY(j+1) expl-i&) (3.4.5)

AlCH = <1/¢8 -iayd> A+ explsy - Cigril-iay) BY(j+1> exp(-is)

(3.4.6)
tem-se as eguagdes de Darwin. Deve ser observado que, enbora
tenhamos introduzido para as ampPlitudes e as fases a Notacio wsada
a3 soluc¥o auto-cownsistent2, o3 coeficientes de cada t&rwmo s%o
egquivalentes a0s parlmetros da teoriaz de Darwin

Tomando agorx das eqs. (2.4.24) & (2.4.25) as amplitudes das
ondas transmitidas, no estado de polarizacqo-77, levands ewm comnta a

absorg%o. temos para o plano

At h(JY= cosleqy explisg—hdAlL(j> + isenlegd explieg—hOBIL() (3.4.7)

Blon(J)= isenteg> expliep~hdAIL()) + cosleqd expliep-hIBILCD (3.3.8)

onde os {atores de transwmissHo ¢ e de raflex3o . s%o.
respectivamente, definidos wnas e9s. (2542 & (2.543>. 0 acoplamento
antre ops dois planos J &8 Jj+1 & feito introduzindo-se a continwidade

total dos campos LCeqs. €3.2.1) e (3.2.2>7. Entdo:

Al R = Cexplisy / LCens(ey) explieg—h¥1} AlpRCi+1)

- i taCey) exp(-is) BY i+t <3.4.9>

BY <> = i tateyd explis) Al pCj+1d

+ coslegddl +rgflegrrexpliep—hd exp(=is) Bigp(i+1)  (3.4.18>
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As solugtes destas equagdes 530 encontradas atrayés
fornulacdo matricial, relacionando as amplitudes das ondas incidentes

e transnitidas nos dois planos:

Al pnd Al R+

t : t .
| BYopd> | | Bpheisny <3.4.11>
sendo a wmatriz
[ explics ~ep-ihd>Seosteq)  -italeg) expl-is)
itgleg? expli&d expd—i(& —Eq—ihf))/cosﬁeq) (3.4.12)
Yerificando que H & uma matriz uvaimodular, ie., det M = 1, entiqo

podemos calcular os elementos de uma Mmatriz de ordem M. HH. COomo

equivalante 3 uma wmatriz unimodular J(caracteristica) de pot&8ncia N

(283,

Mmiy4 UN-i(X) = Upy_otxd myo Un_l(x) .‘

moq Uy—i¢x? Mmoo Uy_1¢x) ~ Uy-2¢<x2 (3413
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onde Uyxd s3o os polindeios de Chebyschev de segunda espécie,

dado por
U= {sen CIN+1> are sendi-xD1727y / (1-x&172 ¢3.4.14)
e X = (myy + mpa) A2 3.4.150

com ©0S elementos myy, myp, Mpy & Mpp SAo 0S5 alementos  da matriz

caracteristica (eq. 3.4.12) e de acbrdo as eqs. (3.4.3) e ({(3.4.18),

encontranos paray X
x = c0s(& -eg -ih) Scosley) 3.4.16)

A formulac¥o wmatricial Cea (3.4.1120 & ent¥o aplicada pParza un
conjunto de H plawos, identificados comno o5 elementos da matriz |"1"
Consideramos =x= amplitudes= ﬁiph(lﬁ' e Btph(l} nz =muperficie de

entrada (primeirc plano) e ﬁiph(..l), na superficie de saida Giltimo

plano? do cristal.

. T I T 1
Alph(1> migUN~1<x> — Uyopixd m g 2Uy- § €xD Algpcn
BY pe1) LT SLUVERE S maaUy- (x> - Uy_a¢x) 8
. ) . E
(3.4.17)

Daesde que n¥do hi incid2acia axterna superficie inferior do cristal;

Bi(J> = 2 logo, a contribwig¥0o para a onda transmitida nesta direc3o
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é€ zerp. Embora ocorra reflex¥o da onda F‘ci(J)_- a mesma ndo Foi

considerada por FPerkins and Knight. Desta maneira. B = 8. Aas
amplitudes w0 plano de superficie do cristal {plawo 1), onde ocorre

a3 reflex¥o, s%o0 obtidas resoluvewndo a matriz (3.4,.17), ent3o:

AR = Emyq Uyo1<0 - Ugoa<od Al (3.4.19)

BiopC1) = Cmpy Uy-1403 AlLLGD ¢3.4.19)

0 coeficiente de reflex¥o C:R pela sua definic¥o (eq. 2.5.36> é

dado por:

djqu_h(,j) = Cmpq Uy—1<x¥3 7/ Cmyq Uy-—1<xd = Uy-p(x23
{3.4.280)
ou, substituyindo os polindmios de Chebwsheu de acdrdo a eqg. (3.4.16)

com o coaficiente ®x na eq. (3.4.15) temos finalmente,

MRUn1? = <itglegd expi8y / (~talegd expl-i&)

—¢{senC{H-1Drarcsen{1-x231723 ,zenCH ar‘csen(l-—xz)j/zJ)}
(34212
onde gewneralizamos os estados de polarizag¥e indicando u=p (estado
77) e por u=s {(estado &, quando €5 e, €Eg) e 65 coeficientes
miy e mpi. sa0 dados ma eq. (3.4.12)

A eq. (3421) é a3 solucgdo analitica para a reflexdo de um

cristal; através do coeficiente o‘?; em fung¥do do= Folinbmios de
Chebvshawv. A m2sha representa wma, aplicagio da formulacXo
auto-consistante agui desenwoluida em uma situag¥o analisada com a

teoria de Daruwin.
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No caso da transmiss¥o, definimos o coeficiente F pPara o

conjunto de N planos, como um cristal, por:

ST une® = A%, pCd 7 Al (3.4.22)

Admitindo uma igualdade entre as amplitudes incidente e transmitida
naste dltimo plano, ou  seja: !ﬁi(J)l = 1AL, encontramos dz

amplitude Alppdl) na eq. (3.4.18)

PR = 1/ Emjq Ugo g0 = Uyootxd1 (3.4.23>

& com oS parametros Jja definidos.

ST heMd= <1-x2) coseq / Lexpii§ -e, ~ih)>

.=anCH arcsen(l-—xz)i/z] -senfC(N-1) ar‘csenﬂ—xe)l/a]}

(3.4.24)

A transmissividade T, é dada pPor:

T=3050% = 15712 = 1 /7 Limyotmg O Cug- 00032

- Cmgq +my %I Uy 00 Uyo2¢xd + Cuy 200383 (3.4.25)

e a reflatividade R, a partir da eg. (3.4.28)
R = MRR* = |RIZ = tmpprtmad* Cuy-gx028

/LCmy {UN- 163> Uy 2G0T Cémq 0% Uy 10> —Upop<x03 3

€3.4.26)
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com 0s valores de mpp @ myp Ceq. 3.4.12), ancontramos:

1ARN2 + 15712 = cegPiegd CUy—2(x022 + 1) SCeaBleyd LUy 10028

+ CUW- 1 GOD% —2x Uho1€x) Unop€o) + CUy_2¢x322

€3.4.27>
ou para a identidade, quando Ixl £ 1,
CUN-1$008 = 2x UN—1¢x> Uj—2(x)> + Clj-p(x312 = 13 3.4.28)
E=R+ T =1 (3.4.29)
COMmo wma uer‘i{;icacﬁn analitica da cowservacio da energia.
3.5 - A SolucHo HNumériga
As duas solugles analiticas encontradas abordam,

diferentemente, uma mesma condigio de difrac%o para o cristal:

<i) a primeira, desenvolvida sob a regra da semelhanga de cawnpo,
admitindo-se incid&ncia am ambas superficies do cristal.

Cii) a segunda. embora permitinde uma gewneralizac3do das condigBes
de incidé&ncia com o©0s polinbnios de Chebyshevw., proporciona soluglas
periddicas. Com esta limitagles, desanvolvenos umaa Solugio numérica
2 Ppartir da primeira soluc%o analitica, iterativamente, como uwma
relag¥o de recorréncia. Desta maneira, obtemos resultados exatos e
t4d0 precisos quanto as condictas computacionzis perasitirem,

Experimentalmente, N0 caso Bragg, o feixe da raios—¥ incide anm
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uma das superficies do cristal. Verifica-se ent3c que a ausé&ncia de
um f=ixe incidente na outra superficie do cristal inviabiliza a
aplicac¥c da regra da sapelhanga de campo. Como resuwltado, no

dltimo planc, a superficie infericr do cristal. a onda incidente £

B> = @& EntXo.

"t

Yoy = By ~ aley = @ | (3.5.1

Por cutro lado, observamcos que a3 eq. (3.2.4) & uma realagio da

recorr2ncia que envolve os coeficientes de reflexZo ,:ﬂ e 5 no

espaco entre os dois planos vizinhos., De modo eguivalents, tomamos 3

23 (349 & (3418 como:

AlGR( = ARG+ Engy + mypoflphej+1d] £3.5.2%

BUop(id = AlLpGi+1> Emag + manadRppGi+1)3 (3.5.3)

ond2 mpy, W12 Mmzpy Moz s¥o dadoes na eq. (3.4.12). 0 coeficiente de

reflex3do fica:
AR = Cmay + mopadNppGe12T /Cmyy + mypalRgpGi+1sd (354

Esta relag¥o de racorr2ncia desempenha a mesma fungIloc que a aq,
324>, para anilise daz reflex¥o do cristal. 0 coaficiente de

reflex¥o no dltimo plano. com a condig®o da =29, (3.4.1) torna-—-se

ANpr(? = i senceg> explieg-h) (3.5.5)
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Sendg o valor de c:'?ph(._l} caonhecido, o0 coeficiente na

superficie do cristal ofM(1?, & calculado apartir da eq. ¢3.2.4>

(ou eq. 3-5.4):. identificando o coeficiente &R(J) como  SRE+1).
Consequentemente obtemos a refletividade R, definida cowo a razso
evtre mténsidades, @ a fase de reflex3o P em toda =z faiXa angular
que ocorre difracio.

A avaliag¥do numérica no calowlo transmiss¥c no cristal fol
feita a partir da definic¥e do coeficiente “F(N». [eq. (3.4.22)1, que
dd a raz¥o entre a amplitude transmitida no dltimo plano. A%, e

aquela incidente no primeiro  plano ﬁiph( 1>, Seguindo © mesmo

procediments wx  obteangloc da  r2lagio de recorr@ncia para a
reflexdo, consideramos a transmiss¥oc no acoplam=ntd dos planos i 2

J+1, dado por:
Y on = afpptir1d ~ Al | (3.5.65

& amplitude Al_ ¢j> & dada pela eq. ¢3.52) e Al n(i+1> & obtida
rh ph

a partir da definigio do coeficiente de transmiss3c. comoc:

AnGt1y = ATy s Al LGED €3.5.7)

Assunindo, de achbrdo (25142, este coeficiente para o ditimo plano,

com 2 condig¥o da eq. (3.5.1) temos:

Ao = cosleqd explie, —h) ¢3.5.8)
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Desta wmaneira, a amplitude ﬁtph(,j+i) é avaliada como ﬂtph(J); em um

nivel de referé&ncia baixo do ditino plano, ou seja:

AT = costeg) expliey -hd exp(-if) AlgpcD (3.5.9

Fodemos ent¥o, obter a solug8o generalizada com a 9. (3.3.6), ou

=N R

VH on(N) = Coosteg) explie, —hd3 7 AlppG+ld Cmyy + myp=Ropeit13
(3.5.10)
Esta equiagio rapresenta o coeficiente de transmissio para uh
cristal constitnido por N planos. A transmissividade T. como 3 razio
antre as intensidades, e a fase de transwmiss%o 7 530 determinadas

com a +relac3o de recorréncia dada na eq. (3.5.4).



CAPITULOD 4

ANALISE DOS RESULTADOS NUMERICOS

4. 1 - Introduc%o

A solug3o analitica para um conjunto de N planos, como um
cristal, foi encontrada assumindo um plawo de dipolos. assoéiado aos
caupos incidente e transmitido cowmo unidade de espalhamento
auto—consSistente. No acoplamento dessas unidades, basta admitir a
continnidade total dos campos entre elas. As condig¥es de contdrno
s%0 mnaturais aos préprios planos ent3o, qualquer plano pode ser
superficie do cristal. Isto significa que ocorre incid2ncia =m ambas
faces de todos os HN planos do cristal logo, com a regra da
semalhangca de campo, implicitamente estabglecida, lava A solucdo
analitica generalizada.

A solugdo numérica, wnesta andlise do caso simétrico de Bragg,
constitue a  dnica maneira de obter resultados, que possam ser
comparados com os publicados. E um procedimento usual da Fisica
Computacional utilizada para situages ndo completamente atandidas
através de férmulas finitas, Esta solucio representa uma analogia
do método experimental para esta caso de difraglo. Ou seja, o feixe
incidente sobre um dos planos de superficie do cristal determina,
nos planos desse cristal, um sistama de quatro ondas exceto no
dltimo plano, onde s6 hi uma onda incidewnta wvindo do maio cristalino.
Dasta maneira, 0s campos interagentes comportam—se, em Principio,
diferentamenta em cada plano e a regra da seselhanga de campo n3o

pode ser aplicada.
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Como  exenplc de cristzxl perfeito. pPara aplicar a solug%o
auto-consistente, escolhemos o Germ3inio que possue uma capacidade
de espalhamento maior que, por exemplo, o Silicio. Para a direc%o
£1113, & possivel cobter resultados sigwnificativos com um  wmenor
niwero de planos H e consequentazmente, um menor tempe de cilculo

computacional. 0s wvalores inciais adotados foram a cownstante de
réde do Germanio a= 75«65??89998 x 18718y ; o conprimente de anda
da radizg¥e ALCuK«yd = 1,548562000 x 187 1% o raic clissice do
eletron rg= 2,817948888 x 19 13m o o angule de incid2ncia que

satisfaz 2 equag¥o exata de PBragg foi calculado ©,= 1363962814

£5e3  wvalores forawn

1

graus. Tratando-se de am modelc exato,
utilizados Ccomo sSe pPOsSSRkissemn uwma maior precisfo, refletindo-se nos
resultados obtidas.

0 procedinento de «ilenlo para a reflex®o, foi efetuado
através de processo iterativo, com a eq. (2.5.4) generalizada para

os =stados de polarizac%¥o 7 e ¢. Esta equac¥o relaciona os
coeficientes de reflex¥o /:R e = entre dois planos vizinhos

quaisquer do cristal, Como método numérico, assumimos o valor de c;"?
dado pela eq (355 2 encontramos os resultados para 3
refletividade R 2 a f‘ase de reflexBo P na swperficie do cristal. NHo
casa da tranzmiss¥o, foi wtilizada a eq. (32519 para determninar 3
transmissividade T e a fase de trawsmiss¥Xo 7. A fase, geralmente,
N30 & tratada nas teorias de difrac¥oc de raios-¥X. Heste wodelo a
nesma constitue ne parimetro mais sensivael que a awmplitude para
interpretacio dos resultados. A energia foi calculada, em todas as

situacdas, como » somm E = R + T,
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4. 2 - O0s Resultados Huméricos

0s resultados wnuméricos foram obtidos atribwindo—s= ao ndmero
de plawos N, valores miltiplos de 2 entre 1824 e 16384, A utilizac¥o
deste miltiplo possiblita direta cowmparag¢%o dos reswltados obtidos
Para um ctristal de H planos com aqueles resaltantes admitindo-se
sub-widltiplos om  mdltiplos de N, Assin: podemos obsearusr  as
cojncid&ncias dos pontos Bminimos da refletividade = da
tr*lansmissividade com 3 variagio de H & medida gue o quadro de
difrag¢io cinemitico evoli para um tipicaments dindwmico.

0z wvalores de RB) e de T(8) sTo mostrados pelas respectivas
curvas de rzflex¥o (rocking curve) e de transmiss3io. As fases de

r

10

flex¥o P a2 de transmiss®o 7, s50 ilustradas em funcio do desuvio
do angulo de Eragg e respactivamevwte, em fungio de R e de T. A
energia £ representadx em cada figura nas duas situages: sam
absor¢3o (h=9) & com absorcio (h#a),

A notag¥o usada nas figuras mostra no alto 4 e&sguerda o
ndmero de planos N, s=guindo-se 3z letra 5 ou P iadicando =
Folarizagio do campo eletromagnédtico incidente, 77 ou . Quando a
absorg¢¥o & considerada fazemos referincia com a letra H. 0 valor

de ©p <teta de Bragg? destacado em cada figura, corresponde aos

resultados rapresentados pela curva continua,
4. 2.1 - A Amplitude de Reflax¥o

As curvas de reflexFo indicam o0s valores da retletividade R
versus A0, o desvio do Awgulo de Braga. As Figuras (4.13ad (4.23) e
(4.3> ilustram, comparativamenta, os valores para 1824, 2048, 4896,
8192 e 16384 planos, assumindo o0 campo =letromagnético incidents no

estado de polarizag¥o—o. As curvas da Fig. (4.1a), para 1824 e 2043
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Planos, possuem formas semelhantes 3Jdquelas caracteristicas da
teoria cinemitica. A medidi que N cresce, Fig, (4.2&) para 4896 e
8132 planns: delinsia-ce Y Y faixa angular onde OCoOrrea,
crescentemente, maior  refletividade R, 0 valor waximo de R
corresponde, nessa faixa, ao 3Awgulo de Bragg ©p. A wmeswa & limitada
por owtras duas, sSimétricas, onde R decresce rapidamente enquanto
oscila entre wiximos e mweinds. A frequincia dessas oscilagles &
proporcional 2D incremento de H., como se observa wa  teoria
cinemitica., Destacamos 05 resultados da Fig. (4.3) para 16384 planos.
nostrando nitidameate o platd da curva de reflex3o. 0 valor maxino
da R, 8.99393953339937, indica gue 3 reflexio total 56 ocorre quawndo
H =00 logo, R = 1.

A comPparacio dos resultados em dJdois estados de polarizag%o o
e 77, & mostrada na Fig (4.4a> para 8192 planos, Distante da faixa
cantral de reflexio, as curvas aparecem superpodostas observando-se
os menores valores de R para o estado-77 (curva tracedada) 0O
axemplo da Fig. <4.43);, mostra na faixa ceEntral, prdxima do Sngulo de
Braga Bp, hia uma diferanga de 3 seaundos de arco na largura do
plath, ocasziowada por um ti2rmo e funcio de 2€ que aparece tanto
no numerador como nwo denominador das expressBies dos coeficientes
complexos. Comparemds: por exemnplo, a eq. (25.38) com a aq. (2.5.4&)
onde o035 3angulos eg €p: €5 530 dados pelas eqs. (23.18) 3 (2.3.29)

A Fig (4.53) mostra, para 8132 plands, os resultados obtidos
quando introduzimos o fator da absorgfo exp(-h), com h=8.8881. Para
pedir o grau de influgncia da absorgio, incrementamos o valor de h
para 08.86085 resultandd uma curva de forma  quase-gaussiana,
desaparecendos as flutuag¥es de R (Fig. 4.63). Observa—-se que o
efaito da absorceio & mendr quando a incid&agcia ocorre wa pequena

faixa angular am tdrao de Sy Isto porque, wnessa faixa, o feixe
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incidente & fortemente refletido por um pegueng nimero de planos e,

quantitativakenta, a absorg¢¥o serid manor.
4. 2. 2 - A Fase de Reflexdo

A fase de reflexio, P, constitue-se no pPFIFaRetro  mais
sensivel gue a amplitude para analisar a difracio. 0s resultados
para 1024 planos s%o mostrados wa Fig. (4.1b), como P versus R
Obsarvam-se pscilagtes entre mixinos e mininos de 2, variando entre
-7 & 47z, Com o0 2aumento do ndmero de planos do cristzl, tambsm
anmenta a fraquéncia de oscilagio da refletividade diminuwindo a faixa
angular de difrag3io. Esta situagdo € mostrada com os resultados
Fara 4896 = 8192 rplaaos na Fig. 42b., £ versus R. Ha faixa cantral
de raflex¥o, como mostra esta Figura para o3 resultados com 8132
Flanos {curva tracejada), nota-se o aparacinents um platd de fase.
na regidc de maximos wvalores de R 0 platd localiza—-se na faixa
positiva de p marcada pelos pontos 1 e 2, correspondentes aos
valores de p r‘especti'vameme iguais a 7 e a B8, para um wNesno
valor de R. A faixa angular entre esses pontos & da o_r"dem de 27.7
segundos de arco. A curva J& indicx a progressiva formagio do
plath com o incremento de M.

Na Fig. (4.4b) comparamos o5 resultados da fase 2 obtidos para
0s dois estados de polarizag¥o do campo eletromagndtico incidente
o Sejam: & (curva continwa) e 77 (curvé. tracejada), dquando H=8132
planos. & curva p versus R permite acompanhar as diferangas entre
os valores de R até& tormarem—sa  praticamente o mesno. 0
compartamnanto da fase J= COno oCcorre pPara amplitude, é
completamente modificado com a absorg¥o. 05 resultados s3%0
ilustrados pela curys tracejada, (Fig. 4.56, ¢ versus R), para 8192

Pplanos, quando hH=8.08801. 0 efeito da absorg¥o & mostrado comd uma
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brusca alterac%o no comportamento da fase, reduzindo sew periodo
de oscilag¥o. Aumewtando-se 5 vdzes o coeficiente de absorgio. ou
seja h=0.8985, o5 resultados s¥o completamente diferentes. Cowo
nostra ] Fig. (%.6b2, desaparecen as flutnactes da fase

observando-se apenas, 32a refletividade correspondente a faixa

i
[j]

angular central. 9s pontos 1 s%o 0s mesmos indicados na

Fig. ¢4.2bY & o powto 3, refera-se ao valor de R para p=s7/2.
4. 2. 3 - A Anmplitude de Trawsniss¥o

A amplitude da transmiss¥o geralmente n¥o & discutida no
350 Bragg., 0s resultados da rtranswissividade T, ilustrados como
curvas de transmiss¥o, mostram-se correspondentamente  simétricos
aquilaes obtidos para a reflex¥o. Como exemplo, as curvas
T versus S8 da Fig, 4720 péma 1824 = 2848 elawos, s3I0 as
equivalentes inversas iquelas das Figs. (4.1a) para R versus 28, 0s

valores minimos de T ocorrem sob o 3ngulo € aproximam—se de zero

com 0 aumento do ndmero de planna-

Quando a absorc¥c & considerada wo cileulo de T, como
exemnplo, obtivemos os resultados para 8192 planos mostrados na
Fig. ¢4.8a> quande h=8.8881_ Semelhante i reflexIo, comparando oOs
resultados para o caspo sem 2 absorc¥o, rpodemos wnotar Qua na
pequena faixa em thrwo de ©p a transwissividade wnio & sensivel 3
absorc¥c. Outrossim, também a¥o aparecem o0s pontos exXtrenocs que
corresponden 205 maximos valores da transmissividade =]

simetpricaments, a0s da refletividade minima.
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4. 2. 4 - A Fase de Transmiss¥o

Mo caso da.f‘ase de transmiss®o 7, mostramos wa Fig., (4.7b
05 resultados para 1824 & 2848 planos, com 7 versus T. 0s valores
de 7 abrangem o0 espectroc de -7 3 +7 em toda a regi¥o de
dif rag¥o. Observa—se aindx as simEtricas e crescentas oscilagles de
T em t8Brno do ué.lor— =8, correspondente 3o awngulo de Bragg Op.

Nos resultados com 3 absorgSo, a fasa 7 tem 2 wmesma faixa
espactral que wo caso semn a3 absorg¥o. A curva tracejada da
Fig. <4.8b), # wversus T ilustra, claramente, como a absorg¥o modifica
a fase . Esta situagfo indica uma tenddwncia de reduglo nas

osCilacdes da fase com © aumente de H 2 do wvalor de h.
4 2.5 - A Daterminacgio da Energia

0= resultados para 3 energia mostradeos nas Figs., (4230 e
(4.9b3, para 8122 planos, foram obtidos diretamente soaando-se a
refletividzade com a transmissividade. A& linha continua que apareace ao
niveal de energia E=1. corresponde 30 valor caloulado
£.299999999992, po caso sem absorcio. A medida que o© wilnero de
planos cresce, E aproxima—-se de 1 como um indicativo wumérico de
que ocorre 3 conservacdo da en=2rgid. Quando o efeito da absorgXo
&  jncluido, aparece umwa  diferenca entrée o patamar da  curva
tracejada e 0o wnivel de eneargia B Esta diferenga corresponde a
energia do feixe transmitido. na cordem de E = 8.280, observado na
Fig. ¢49a). A titulo de ilustrag%o, vale acssociar oS reswultados
mostrados mnas Figs (3.5a), R wversus AS, & (483, T versus A0,
obtidos para um nmnesmo andmero de plawos (8192) e coeficiente de
absorgio h (B.08881> Aumentando-sa h para 8.8085, o wvalor da

energia do feixe refletide reduz-se em 60 engquanto que a2 energiz
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do feixa transmitido tende expon=ncialmeante 3 zero. 0s resultados
nostrados na cuirva tracejada da Fig. <4.9bJ correspondan,
praticamente, i =2n=argia do feixe refletido. Embora a influ@acia da
abzorgEo nas oscilagtes dos dipolos sejan iguais, am ambas direcdaes.
asperava-sa Jue 9 sed afaito fisse mais pronwnciado na diregfo do
faixe raflatido, de menor intensidada, que waqualax do transmitido. Ho
antanto, quando a incid@acia ocorre am uma faixa estrazita 2m tdrno
do awgulo Z2 Braga, o feike & fortamsnte reflatido por um fina
camada do <oristal logor uwm menor ndmerc de eglawos participari da

absorg%o.

4. 2.6 -~ 0 Increments wo Fator da Espalhamento de FPlano

Ha teoria de Lauwe, 330 atribuidos pequenos valores para o
parimetro fisico que define a distribuico de cargzs wo planor cowmo
uma condiglo para obter a solug¥o. Em nossa formulag¥o, 2
concordincia com o  modalo fisico, também  assumimos paquenos
zldres para 3 densidade de dipolos em cada plano,. Entretanto.
podemos altarar livremente os parimatros iniciais =anvolvidos no
processo de intarag¥or sem preajuizo da solug%0 auto-consistenta.
Como exemplo, fixamos o admero de planos am [B24 2 admitinos um
incramento para o fator de =spalhamento de plawd fp, com vzloras
2 & 4. As respectivas curvas de reflax¥o s3¥o0 wmostradas nas
Figs. (4.18a) & <4.11a) As curvas continwas raferem—se 3 sitwagio

onde fp n¥o sofre modificag¥o angquanto gqus  as  tracejadas

corraspondam aocs c¢asos  com  incremento da fp. F interassante

COMParar a curva tracejada da Fig. (4.18a) com a correspondenta da
Fig. (4.1ad para 2643 planos, obsarvando-se a mesma refletividada

obtida para 1824 planos com o incrzmento de 2 am Fp. Sitnacixo
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aniloga oacorre satre o3 resultados para 4836 planos, (Fig. 4.2a,
cLryad continua), com adquslas para 1824 planos com 4f, (Fig. 4113,
ciprya tracajadal)

Para a fass da2 reflax¥o 2, também wverifica-ss a analogia
referida para R. A curva tracejada. @2 versus R, da Fig. <4.1ab3
Fara 1024 planos com 2f, {(curva tracejaday =2 & comparada com
aguela da Fig. ¢4.1b) para 2043 planos C(ocurva tracejadal, Hota-sa2
uma ligeira dJdiferencs wo valor de R corrsspondsnte a p=9. Esta
diferanca torna—sa menar para o5 resultados com H=1824 planos =
fp  multirlicado  por 4 (Fig. 4.tib, curuva tracejada} Suando
conparamos com agquales para 4826 rlanos (Fig. 4.2b, curva cowntinuar,

De forma aniloga 30 casa da raflex¥o, obtivemos raseltados
para 3 traasniss¥o com o0s mesmos valorss do incramento para fp A
curva T versus € para 1824 planos com 2fg 2 mostrada na
Fig. 4.12% C(ourva tracejadal tendos a mesma forma que aqualx para
2048 planos, sem alterar o valor de fg (Fig. 4.73). As curvas s3o

k)

simérricas %guelas parai a  raflex¥o, como  mostram  também O3S
resultados para 1824 planos com 4, (Fig. 4.133, curva tracajadad.
Os resultados para 3 fase de transwmiss¥o 7> sY%0 comparados de
mesSma  MAaneiri, ou sSeja' com o incremanto de 2 em €, para 1024
plin-js, mostrado wna Fig. (4.12b) reproduz a sitwacXo para 2048
planos com o valar normal da fp <(Fig. 4.7b).

Considerando apenas um conjunto de 122 planos, o valor de
fp & multirlicado por 16 =& saguidamanta,; por 296, Ha Fig. {(4.14a), a
curva continua corr2spond2 a situag¥o onde a¥o hd incremento no
fator f5 2 a curva tracajada ilustra 0s resultados para 16 fg

Para o incramanto de 256 =20 Fp, obtivemas a curva da Fig. (4.14bJ,

raproduzindo uama  situagXo tipica do =spaxlhamanto  dindmico. HNesta
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cas0, o0 wvalor de Rémiximod wa faixa awgular gus <corraspoande 3
raflexio perfaita, Aproxina—se da i isto é,
$.999993999999999999999284. E£sta valor wmdstra que 030 =Xiste,
teoricamente, a3 reflaxi¥o total para um cristal finito. As curvas R
versus €, possuam 3 meswa formia que aquela de um cristal espasso
ccorrandd, similarmeanta2; os pontos sxtramos da refletividade @inima,

Estas resultados mostram qua & possivel obter um nesmo
quadro de difrac%o., tomando-se um conjunto de M planos, atribuindo
um incrazmento am fp o2, comparando i situacio onde o incremento &
dado ao wvalor da N, sem modificar fo. Ho primairo casos, 3 faixa
anguliar de reflex¥o mixima =2, claro, 0 angulo da Bragg tornafi-se
significantementa maior que wa  situagdo oo Fp norazxl, devido ao

paqueno ndmerc de planos considarado.

4. 2. 7 - tonsideragies Finais

0 aparecimento Jde simétricas = dacresceantes oscilaglias da
raflatividadea  fora da r=gi¥o central de dif ragio, divarga
conplaetamanta dos nodalos da difracg¥o apra=sentados por
Zachariesen ¢23) para as tsorias de Darwin 2 de Ewald, no caso sam
absorg¥o. Contudo: o pPréprio Ewaxld am sew dltimo teabalho G2
dastaca exatamente es53535 fFlutuagles da R localizando—as comod
“"regifes de Pendeloasuang”. 0s pontos de raflerividade miwima gue
aparacen nas curvas s¥o chamados por Battarman e Hildzberawndt (L3
de "wodos de intensidade zerd”. No caso da absorg¥o, esses "nodos”
w40 aparecem 2 as curvas de raflex¥o obtidas s¥o samelhantes
3quelas tadricas (13r com a formulic¥o de2 Lanse. Por outro lado, &
interessante comparar a Fig. (3. 3a) com aquela exparimentalmants

obtida por Ranninger (21> para SIC3331 (Fig. 4.15>. A semelhanga
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antre elas aldm de comprovar 0s nossos tesultados constitui um
indicarivo da potencialidada desta formulag3Io auto-consistanta.

A faixa angular cantral, onde ogcorre maior refletividads,
represanta 3 faixa de fransicio prdxima a ©p. com 2 (nesmo qu2 9D
variando entra 77 & 8. 05 resultados numéricos mostram Qus estas
situacdes limites correspondem ac Angulo de Laune O (W, 2=77) 2
aquele agui denominado anaulo de Ewald ©¢ (&, p=8), respectivanents.
Ho ponto de singularidade entra eles, quando ¥,2=7r-2, tam-sa A
mixina refletividads, sob o Anguls de Braga, Sp.

0s resultados para a transmissYo indicam que 9 valor d4=2 T
diminai com o aumento de N, Este fato parece indicar 3 exist@ncia de
nma camada de extingio no oristal, considarando que a ratfletividads
aproxima-se da | e 3 transmissividade de @, Obserwvando os
resultados para a faixa angular central de difracgio, notamds que
essa suposta camada n¥o & significativamente afatada pela absorgXo.

No caso da enargia os valores encontrades: quando %o ha
absorcgio, s%0 constantas e aproximam-s2 de 1 com a pracis¥o
numérica. Analisando efeito da absorg¥o, o valor para a energia do
feixe reaflatido torna-se midltiplo daquele para o faixe rranswmitido.
Com o incremento do coeficianta de absorgXo h. 03  wvalores
decrascem rapidamenta. A menor influfncia da absorg3o no fFaixe
reflatido ocorre para as uvaloras de @ incidente na vizinhanga de
©p. HNassa ragi¥o, 2 energia ainda & significativa apesar do
incramenta =2m h. I[sto porque, o feixe incidenta penetrando uma
pequena camada no cristal ji sofre intensa reflex¥g. 1090 o efeito
da. absorgc¥o serd menor. Fora dassa regi¥o, o faikxe penetra um
maior ndmero d2 planos no cristal para ent¥o observar-sa 3

traflex¥o, em consaquincia 0 afeito da absorgio seri miiotr.
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DESVID DE TETA BRAGG

REFLETIVICACE HIXIMA = 9,431 70654 ILIR BAAGG (GRAYY - 13642953473
REFLETIVICADE HAXIMA - 9.50418838 '

]

Fig. 4.1a - Refletividade R versus AO o desvio do dngulo de Bragg (Qg).

Sao comparados os resultados para 1024 (curva continua) e 2048 (tracejada)
planos. A letra S indica a polarizagao v do campo eletromagnético
incidente, 0s valores de R{max) e de OB eseritos no mesmo nivel da figura,

referem—se a eurva continua.
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Fig. 4.1b ~ A mesma comparagio que a Fig. 4.la com p versus R.
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Fig. 4.2a - R versus AQ em situagao analoga a Fig. 4.la para 4096

(curva continua) e 8192 (tracejada) planos.
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Fig. 4.3 - R versus AQ para 16384 planos.
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Fig. 4.4a - R versus AO para 8192 planos. Sao comparados os resultados obtidos

para os estados de polarizagao ¢- (S, curva continua) e ® (P, tracejada) do

campo eletromagnetico incidente,
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Fig. 4.4 b~ A mesma comparagao que a Fig. 4.4a com p versus R,



8192 S oH

B

—
ey

T : A z ‘
AW 6B -RE 68 AW 0m 4B BB BB BW 100
OESVIO CF TETA 8RAGG

REFLETIVIDRAGE MOXIMA = 0.9999964@ TETR BRAGG [CRAU) = 13.543228139
L REFLETIVIDADE MAXIMA = 4. 794 7:06a FRTOR [F ABSCRCAG = EXPI-.1081)

Fig., 4.5a ~ R versus AO para 8192 planos. Sac comparados os resultados

para o caso sem absorgao (curva continua) e com absorcao (tracejada)

quando h = 0,0001,
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Fig. 4.5b - A mesma comparagao que a Fig. 4.5a com p versus R.
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Fig. 4.6a - R versus AO para 8192 planos em situagao an3loga a Fig. 4.5a,

quanda h = 0,0005,
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‘Fig. 4.6b - A mesma comparagao que a Fig. 4.6a com p versus R,
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Fig, 4.7a - Transmissividade T versus AQ, comparando-se os resultados para

1024 (curva continua) e 2048 (tracejada) planos. Os valores de T (min)

. - . - -
de GB escritos no mesmo nivel na Figura, referem—se a curva continua.

]
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Fig. 4.7b—- A mesma comparacao que a Fig. 4.7a com T versus T,
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Fig. 4.8a - T versus AOQ para 8L92 planos. Sao comparados os resultados para

o caso sem absorcao (curva continua) e com absorgao (tracejada}, quando

h = 0,000L.
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Fig. 4.8b ~ A mesma comparagao que a Fig. 4.8a com T versus T.
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Fig., 4.9a - Fnergia E versus AQ para 8192 planes. A reta continua ao nivel

de E = 1 corresponde aos resultados obtidos para o caso sem absorcgao,

A curva tracejada resulta gquande o efeito da absorcao e incluido, sendo

h = (.000L.
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Fig. 4.9b - A mesma compara¢do que a
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Fig. 4,10a - R versus AO para 1024 planos (curva continua) comparando-se

com os resultados obtidos quando o fator de espalhamento do plano, f , &
p

multiplicado por 2 (tracejada).
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Fig. 4,10b - A mesma comparagdo que a Fig. 4.10a com p versus R.
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Fig. 4.1la - R versus AQ para 1024 planos (curva continua), em situagao

analoga & Fig. 4.10a, no caso que f @ multiplicado por 4 (tracejada).
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Fig. 4.11b - A mesma comparagac que a Fig. 4.1la com p versus R
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Fig. 4.12a - T versus AOQ para 1024 planes (curva continua) comparando-se

com os resultados obtidos quando fP e multiplicado por 2 (tracejada).
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Fig. 4.13a - T versus AC para 1024 planos {curva continua), em situaggo

analoga a Fig. 4.12a, no caso que fp e multiplicado por 4 {(tracejada).
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Fig. 4.14b ~ R versus AQ para 128 planos quando fp e multiplicado por 256,
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caAPITULDO 3

AVALIACAD FINAL E CONCLUSODES

0 caso simétrico de 3Bragg £ analisado atravées de un
modelo wnificado,  microsecdpico e exato para o aspalhamanto
ankto—consistantea =1 crizrais parfaitos. Partimos da solugdo
encontrada para o aspalhamento de um plano de dipoloas, no caso de
duas aondas eletromagndtica  glanas incidentas ool Pulai‘-izagﬂo
eliptica. 0 cawmpo de excitag¥o dJdos dipolos 4 formado pelo campo
externo acrescido do ocampo gearado pelos dipolos do plano. As
solugles préerias induzidas s35 exisresm cowm 32 presenga do caapd
axiatrng, é umz FormulagXo diteraunte da tratadz w3z teoria de Ewald.
onde n¥o & lavada =m <onta a infludacia do campo externc no meio
cristaline sendo wmais proximar, das  idéixns  originzis de Drode e
Lorentz 2 da Planck (162 Consideramos as wmdtuzs intaracies entre
as dipolos ewm um wmesmo Plano, o gque wXo ocorre wa tzoria de Darwin.

Ho cristal, s%o definidos dois campos: o apicampo como sendo
0 Ccampo estaciondrio representando as oscilagles dos dirolos mno
plano @ 0 wmesocampo:, que & o campo eletromagndtico da propagacio.
Com a so0lucqo para um plano, verifica-se gque w3o hi  onda
refratadzs com %wngulo diferente daaquels incidente logo. assunimos
que esta situag¥o ocorre para todos os planos de ww opriztal. 0
acoplam2nto de dois planos e saus CcampPos associados, como unidades
da espalhamento., & efetuado admitindo a continuidade total do campo
antre 2las,

A solucXo analitica generalizada para um conjunto de N

Planos, & obtida imtroduzindo-se a raegra da semelhanga de campo Ou
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seja, ~ada plano comporta-sa igualmanta sob a ac¥o dos canpos
intaragantas. 0 tratamento dasses canpos & afatyado atravéas da

complaxos gua dafinem razdes de suas amplitudas. Com

m
o
10
oty
0,
9
-
-
il
113

elss: s%0 ralculados as variaches de amplitude & de fasa wo
aspalhamanto do oristall

A soluc%o numérica & a dnica maneira de obter resultados
comparavais com o5 da literatwra. 0 método desenvolvido também pode
sar aplicado Para um canjunto de plangs n¥o nacaessariament2 iguais
ou ragularments espacados As curvas de reflex¥o e d2 transmissXo
ilustram modalos de difrac¥o tipicos da teorix cinamitica, no caso de
poucos planos, como tambda indicatives dJdo espalhamento  din3wmico,
quando consideramos um maior nimero da plawos wo coristal. Em todas
a5 situac¥aszs a 2nerdia & conservada.

0 tratxwmento <om planos “wmatemdticos” o¥o exige condigdes
espaciais da incid2ncia ma superficie do cristal. A propdsito, Authier
(32) destasz a observac%o do prdéprio Laue de gua, 0 tratapanto da
super{icia do cristal como um plano matemitico oonstitua o poato
mais fraco de sua  teoria. Em nosso modelos aé condicas de
contdrno s%0 s naturais do préprio plano. Rualquer um dales pods
zar plano da superficie. Mesmo qua este primeiro pland aprasanta
algum dafaito: a solucXo para o cristal nXo seria prejudicada pois a
contribuic¥o de cada plano & nuito paguana. Desta maneira, &
possivel dsterwinar as variaces =2m fasae e em asplitude =m cada
plano entra2tanto, a soluc¥o geral & aobtida no plano de superficia.
CcOm M Processo itarativo,

A portencialidade desta modelo pﬂde' sar avaliada, por
axamplo, atravdés do ndmero de dipolos envolvidos no procasso
interativo: () Aumentando-se o ndmero da planos do cristal um platd
de amplituda & formado 2 a rafletividade aproxima-se cada vez mais

de 1; ¢i) Com o incramanto do fator da espalhamento da plana fg no
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caso de um Cconjunto Com Poucos planos., ocorre situacio semelhantea
a antarior. Isto porgque o modelo considera a distribuig¥o de cargas
em cada plano com uma densidade dipolos. Desta forwa aumentando
assa densidade obtém-se o comportamentod dinimico para Uum p2qauano
wlm=ro de planos, 3td mesmo tratando-sze de dois planos. Ambas as
sitpac¥es indicam a exist3nzia Jd2 um afsito de saturag¥o. onde a
reflatividada praticamenta nXo muda, como um resultado gua depends
mais do ndmero Jde dipoloes participantes Ja interag¥o do gue da
distribuic¥o dos meswos. Esta situwag¥o n¥o se varifica: por axemplo,
wa teoria de Lauve, 3 forma da teor—is; dindmica mais utilizada, qaua 36
permnite solucles periddicas. Hela, z dJdistribuic¥o de cargas & dada
por uma constante Jdieldtrica, muito p2guena 2 consa2guantamanta, n¥o0
poda sar aumentada.

Em nosso wmodelo wXo & necessirio distinguir uwma situacio
onde  existzm poucos planos, comao  tipica Jda  teoria cinemiticas
Jaquala comr maitos plaaos, com um tratamento da teoria dindmica.
Isto porauzs o quadro de difrac¥o rasultante Jdepende do ndmzro de
dipolos envaluidos na interac¥o.

£ importante observar o que Ewald indiza como o ideal (38,
varifica—se exatamante Tnestax solug¥o auto-consistenta. oy sejar As
curvas da reflex¥o e de transmiss¥o s5%o registradas com absoluta
preciz¥o dosz angulos de incid2ncia © <(glancing =angles), o3 quais
sapvam como “Zaros' das curuvas.

Em sumz, obtivemos curuvas de reflex¥o = de transmiss¥o
calculando as wvariacUBes am fase 2 em awmplitude, para 0 o3aso
simétrico de Bragg, introduzindo wuma forma geral 2 auto-consistentes
da equac%o da Bragg como uma relag¥o de recorr@ncia. 0 mod2lo de
aspalhamenta & rigoroso, vetorial & 2xato n¥Xo utiliza qualquar
argumento Jeom&trico, como wo  fratamento analitico aproximado da

tooria de Laue. 0 mesmo pode ainda sar aplicado para uma radiag¥o
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radiac¥o cowm Aqualguer comprimento de onda, 030 necassariamante
ligada 3 =gquac¥%o de Bragg. Admita ainda, as ondas intaragantas comn
uma polarizac¥e eliptica tratando-a. indepaendentamenta, nos astados
de polarizac¥o-7r =2 <. A conservag¥o da en=2rgia, geralmenta nXo
contanplada nas teaorias de difrac%o existentes, rasulta da adogdo
do principio da auto-consistédqncia de Ewald., Essa t;er—if‘iéa-;ﬁm para o

aso s=2m absoro%o, sarve com um indicador da exatid¥do dos <ilculos.

N
1]

o

absorgio & introduzida wa radiag3o  incidente aparacendo,
portanto, am toda a 'r*adiar,-ﬁo aspalhada =& n¥o apenas w0 faixe
transmitidao, coma ocortre na teoria de  Darwin. Conclusivamanta,
podamos dizer dqus astas caractaristicas do wodelo o cradancia como
base para uama {formulacdo dnica 2 auto-consistanta que interprate o
espalhamanto em cristais garfsitos.

Findo 5] NoSS0 objativo nRsta trabalho, as idéias
=stabelecidas fundamentam a sua extans¥o para a anilize de modalos
dz difrac¥o de cristais reais. Para tanto, torna-se necessirio:r )
introduzir um fator de espalhamento de plano que leve em conta a
distribuic¥o sspacial de cargas, como um Pland espessa; (i
astabelacer os pardmetros qua detarminam a assinetria na curva da
raflax3a; (iii¥ analisar outros aspactds Ccowmo efeito‘ tdrmico =a
possiveis defaitos na sstruatura cristalina. Saguidamenta, o modelo
pode s=r  aplicado eara  anzlisar 3 difrag¥o nwo  caso Lauea,
procurando resclver a condicXo de incid@ncia do faixs nzx suparficie
do cristal e também a2 pPropagacg¥c da energia N0 mesSmd, CcoOmMo Uun
indicativo para tratar o afaito Borrmann. Qutro aspacto, & a sua
aplicac¥o para  analisar o =spalhamante 2m astruturas finas,

considarando-se diferantas planos a distancias intarplanares.



APENDICE

Programa gues Calcula 2 Refletividade, a2 Fase doa EReflex¥To, 2

Transnissividads, 3 Fazse doa Transmiszssio e a Energia.

r

o

C
C

€33

SZLF-CONS GBTAINZD TRANSM AND REFLICURV 25-05-33

FP VARIES #ITH TETA

TCL) AN R(L)  RICURRENCE RILATION

IMPLICIT COUSLE PRICISICN (A-4,0-1)

DIMENSION TB5C3001),2M0C3001),200(C3001),THR(3301),T3u(2621)
DIMENSION ENC(3001)

COMPLEX%16 CCP,CXMyCRyCXECXUCML, CH2,CM3,0M4,08,CT,004
READCS DL o NT S IPyH, TR, 0T, WLy S5150,0
WRITZCTy300 L NI TP, H,T3,0T L5169,

FORMATCY *,'L= ' ,ITy2X, 'NI= *,T4,52X,'IP= 1, 11,2Xy"H= 47705,

B2C2XyF13.9)93(2Xe0135.102/7)

PI=0ATANC1.0DQY%4,.0C0

FAT=PI/129,

T3=T3xFAT

OT=0T%xFAT

RE=2.317940-15
FT=TR8+(DFLOATCNI)I®DT)
TA=T3-(DFLIATINIDROT)
WRITE(T,333)FT, T2

FIRIMAT(Y FT = 1,020.130," T3 = ", 020.11)
I=0

I=T+1

T30=T3/FAT

Ta5(CIX=T30

SET=NSINCTS)

FP=(REXWLESIGOD/SET

CET=NCOSCTRD

SOT=0SIN(2%T32)

COT=0C05(¢2%TR3)

IFCIP.ZQ.1050 TQ 3

50T=0.0C0

CO0T=1.000
EP=DATANCFRP/(1.0C0~-(SOTHFP/2.0D0)%%2))
EQ=DATANCFPRCCT/C1.0D0+(SDTXFP/2. 005 %%2))
SZQ=DSTINCEQD

CInN=DCASCED

TZQA=DTANC(EQ)

CCP=DCMPLX(0.0R0,EP)
XM=(PI/WLI)X2Q0XC*S3T
CXM=DCMPLXC0.0DC4XM)

CPH=CCP-H
CR=0CHPLXCO.OD0SEQIACDEXPCCPH)
XE=XM-EP

CXE=OCMPLXC(D.0ND04XE)

CXUxCXE+H

CM1I=CDEXPCCXUY/CEQ
CM2=~-0CMPLXC0.000,TIRIXCIEXL(~NXM)
CU3I=DCMPLXCO.000,TECIHRCDEXA(LXM)
CM4aCD=XP(~CXUI/ZCRQ

CA=CML+CR%ECM2
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DO 5 J=2,4L
CT=(CeQACOEXPC~CAEII/{(IML$ORRIND (1Y)
CA=(CMLI+TRECM2IHCA
CR=CCRXCHLG+CMIDI/(CHLI+CM2ECR)
CR=(CERCEQ+OCMPLYCO.OD0,SENIIHRCOIND(LPH)
CA=CCEQ+CFr=DCMPLX(N.NADN,SEQIIREDIXAI(LAH)
CONTINUE
WRITF{T,500)L
500 FORMAT(Y VALOR ©T I "yI13D
RMQCII=CDASSCLRIXCNAISCLR)
RX=02EALCCR)
RY=DIMAGCCR)
RO=DATAN2(RY,RX)
ROOCTI=RQ/FAT
TMRCI)=CPA3S{LTIHCOARS(CT)
TX=0RETAL(CT)
TY=0IMAG{CT)
TA=DATANZ(TY,L,TXD
TAUCI)=TA/FAT
ENCIX=RMQCI)+THS(D)
T3=Ta+0T
WRITE(T4333)FT,TH
TECTR.LELFTIGHS T 7
ND=2D0%NI+100
WRITS(T4%)INC
D3 9 I=1,4ND
9 WRITECT$199)T3GCI) s TMQACID, TAUCT) 4 RASCID 2 RUNDCIDIHENCID
199 FORMATCIX,Fl9.164¢1XsT20.13,1X3521.0148,41X9%52541391X9"22016,
#1X,720.18)
STAaP
END

YO Oy

(]
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