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O fermalismo auto-conzistente da difraci3ic de raios-x fof
desenvol vido, para o “casc simétrice de Bragg",  através do
espal hamento de raios-» per um plano de dipolos utilizando-ze o
potencial vetor de Heriz., O modelo usade considera um plano de
dipeles de espessura desprezivel com densidade continua e
const.ante, submetide a a¢§o de duas ondas planas simétricas.
Neste itrabal ho, COMS coniri bul cXo ao nove formalismo,
introduzimos os conceitos de Fator de Estrutura, Fater Atédmico
e Fator de Polarizag®o. Reconsideramos a Abscorcgio no processo
de espalhamento aulo-consistenie reproduzinde, desta vez, os
resultados da literatura oblidos experimentalmente ou através
das Lleorias uszuais. Como aplicacBe de formaliome né estudo de
ecstruturas planares construimes di versos mode l og de
mu;iicamadas com estruturas comensurévelis e incomensuriveis o
gereralizamos o conceiio de Fator ae Eztrutura Auto-conzistenie
para Multicamadss., © objetive £ mosirar a aplicabilidade do
ffermalismes no estudoe de estruturas planares. Acompanhamos a
formagace o campe de onda no interior do crisztal com o objelive
de =nfatizar o carater microscédpice de formalisme aqgui
utilizade. E, finalmente aestudamos o CAREGC especisl de

ipcidéncia a n. 2.

Y



APETRACT

A self-consistent approach to_@he Xfray cryatal écattering
was developed for the symmetrical Bragg case uzing a model cof
the =ingle plane of-fcaptgrihg dipolez by meanz eof the Heri:z
vector formalism. The model used considers a dipole plane of
negligible thickness with a continucus and conatant charge
density submitted to the action of twe symmetrically incident
FM plane waves. As a contribution toe the self-consistent
approach we intreoduce modified concepts of Lhe Slructure,
Atomic ana Polarization Factors. We alto recconsider the
Absorption model in the self-conzistent formalism which is able
now Lo correctly predict the experimental results. As  an
application of this feormalism in eorder te study the planar
structures we propose several ;cattering models  for  the
multilavyers of commensurate and incommensurate structures
generalizing, at the sam=e Lime, Lhe conceptl of- Lthe
self-consistent struclure factor for multilayers and
superlattices. The aim is 1o shew the applicability of our
foermalism for the case of planar structures. Taking advantage
of the microscoﬁical character of the self-consistent formalism
we are able Lo follow exactly the wave field fermation.
Finally, we indicate the possibility of new feormalism

applications for a special case when the Bragg angle i1s n/2.
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Camada de Ge na superficie superior. Reflex®oc [111).
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Figura 7.38 -~ Refletividade versus Anguloc de Difrac3c para uma
heterc-estrutura infinitamente es;::eésa . Cela de super-rede
formada de camadas Ge e GaAs com respectivamente, 1024 e 1024
planos moleculares. Plano Matematico. Polarizagdo sigma.
Camada de Ge na superficie superior. ReflexZioc [111].
186
Figura 7.40 - Refletividade wversus Angule de DifracZc para uma
heteroc-estrutura infinitamente espessa . Cela de super-rede
formada de camadas Ge e GalAs com respectivamente, 2048 e 2048
plancs moleculares, Plane Matemético. Peolarizzagldo sigma,
Camada de Ge na superficie superior. ReflexZo [1111].

1B

~1

Figura 7.41 - Refletividade versus Angulo de Difragfo para uma
heterc-estruture infinitamente espessa . Cela de esuper-rede
formads de camadas Ge e Gahs com respectivemente, 8132 e BIG2
planos moleculares. Flano Matemitico. Pelarizagcdo sigma.
Cameda de Ge na superficie superior. ReflexZeo [111].

188
Figura 7.42 - Refletlividade versus Angulo de Difrag¢3oc paraz uma
hetero-estirutura infinitamente espesse . Celz de super;rede

for mada de camadas Ge e GaAs com resp ctivamente, 16394 e 168384

VITIT



planos moleculares. Planc Matemético. Polarizagho sigma.

Camada de Ge¢ na superficie suporiof. Reflexto (1111,

189
Figura 7.43 - Angulo de Laue para heterc-estrururas infinitas
formadas por bi-camadas de Ge (128 planos moleculares) e GaAs
Cvarlando de 4 a 1024 planos moleculares), Reflex¥o [111).

190
Figura 7.44 - Angulc de Bragg para heterc-estrururas formadas
por infinitas bi-camadas de Ge (ou GaAs) variando-se a
espessura da camada de GaAs‘ Cou Gel de 4 a 1024 planecs
moleculares. Plano Fisico. ReflexZo (1113,

1Gi
Figura 7.4% - Ahgulo de Laue para hetero-estrururas formadas
por infimitas bi-camadas com 128 planos moleculares de Ge (ou
GaAs) variando-se 2 espessura ¢: camadz de GahAs (ou Ged de 4 =&
1024 planos moleculares. PolarizagZo o. Reflex3c [111).

iez2

Figure 7.48 - Pesicgic da RegiZo de Reflexic Total em termes des
&ngul os caracteristicos parsa hetero~estruturas infinitas
formadas porrbi~camadas de Ge (iZ8 planos moleculares) e Gaks
(variando de 4 2 1024 plancs molecularesd. PolarizagZfo eo.
Reflexzo [1111].

193
Figura 7.47 - Largura de RedgiZo de Reflexio Totzl Csegundosd
para heterc-estruturas infinitas formadas por bi-camadas de Ge
(128 planos mulecularesd e Gehs (variando de 4 & 1024 plancs

mol eculares). ReflexxEeo [14111]. : i1e4

iy



Figura 7.48 - Rocking curve de uma sequéncia Fibonacci do tipo
[A,.B] com A e B representandc, respectivamente, 1 planc
molecular de Ge ® de GaAs em 40 passos.

195
Figura 7.49 - Rocking curve de uma sequéncia Fibonacci do tipo
[A,B] com A e B representando, respectivamente, 1 plano

melecular de Go ¢ de GaAs em 100 passos.

198
Figura 7.80 - Rocking curve de uma sequéncia Fibonacci do tipo
[A,B] com A e B representando, respectivamente, 1 pl ano
molecular de Ge e de GaAs em 180 passos.
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CATYITULSD 14 ~-  1INTRODUCAO
1.1 - REVISZD HISTORICA

A propcsta de Max von Laue em 19132 zobre, a poszibilidade
da matéria fornecer uma rede natural. em trés dimens@es., para a
difracédn de raiec-x, teve a sua comprovagio expe»rjm_ental ainda
ne mesmoe ano,.,  por Friedrich e Knipping, sob a supervisioc do
praoprio von Laue [11]. Duzaz  conclusges fundamentais fofam
cbkiidas come consequéncia: o caréter ondulatédric deos raieos-x e
= m=rganizagi2o periddica da wmateria s=dlida. Este fato deu
suergimente 2 uma importante técnica de investigagdo da materia,
principalmente Ro  seu éétado =é3) ide, denomjnada Difracdo de

Fa

[

ozs-> ou Cristaleografia por kaios-x.

Decde o primardios da descobertia da difracio de raleos-x
duzs teocriaz foram desenvelvidas com a2 finalidade de ewplicar
o resul tados s:—}f.perime»ntaié: uma maiz simplificada. a Tsoor_ia
Cimemdtica, voltads durante muite tempo para 2 deterrminagiEc de
ertruturas cuimicas, iniciada por e W . L.EBEragg [2], a ouilra

chamade Teoria Dindmica, buscava oz fundamentos da interagic da

andc cowr a maidéria. Apesar ds mais elabor

re<i ada, a Teoria
Ch=&mica, e <suas tLrézs versfSes: Darwin 1214z, b, 1922, 131,
42, Ewald t2@iBa.b, 1917,1937, [E), (&), [7], 5 Lauve 1931 (8],
encontrava cdificul dades para a zua aceililagaoc no mel ©
cientifico. pois nEo conseguia explicar os recul tadoms
experimentaiz de ent8c. A Teeria Cinematica, por outro lado,

parecia ser suficiente rara interpretar tals resul tados,

ronsol idandos-se ao lenge do tempo, come ferramenita eficaz na



cleterminagfer. de exstruturas cristalinas =impler. Fete fatm,
aparentemento intrigante ara o criztalogr af o= teve,
poster:ormente. uma explicagdc rarsvavelmente cimples: Enquanto
a Teorra Dindmica, era elaborada através de um modelo deo

cristal perfeito e  infinito, as  ameostilras utilizadazs ners

+

evperimentos eram naturalmentie imperfeitas o rmopztitutdas de
pequencs bloceos. mais tarde denominades por Ewald de “bleocos

mozaices”.  Por outro lade, a Teoria Cinemdlica, apesar ds

conzideravelmente symplificada., eztava apla a tratar pequenos

cri=ztaisz uma vez que oz efeitos dindmicos, podiam ser
negligenciados para o5 micros-cristais. n3o necessitandes da
abordagem din&mica. Comes  disze  von lLaue em momsntoe de
descontragHo, crizlais impertfeites ""nfo merecsm uma teoria
melhor® | James=s, 12862 (91

Com o desenvelvimento da tecnologia de crescimento de
criztasis com allc ar au de perieigio rara atender - As
necextl dades da engenharia eletrénica, a2 Tecoria Din&mica pode,

fingimente, ver comprovada sus

N

Erevisztes e enti3c o inlesresse

0}

pelzs rezmaz {fod rencovade. A Teoria Cinemi&tica, entretsanic,
impossibilitada de explicar o= rezultados obhtlidos 4dos erismtaic
sintelycos, Liﬁha o seu campo de aluzgHe direciconad,
rrincipalmente,. parz =2 determinagico de eztiruiuras quimicas e
zomente com o advento dz teoria dasz deslocacgies TUrgiyu um novo

e enticm de defeiton em cris

-

alnm,

0y

camp> =T aplicag

Ficava clarco. portanto, gque  a=m  duas tecriaz Linham
ezpectiron disjuntozs de aplicag3o: enquantoe a Dinidmica, =e
aplicawe acc estude de cristais grandeszs @ rerfeites, a

Cinematica, era apropriada para o estude de cristais pequencs e



‘)

imperfeltos. O dezenvolvimento paraleloeo dessar duas {ecriaz & ©
e intensive das mesmar em diferentes campos de aplicag3o
retardaram e dificultaram a compreensiic do processo  de
imteracfc da radiagdc com a materia. além de contribuir para
inibir o esinudo da Fisica de difracg3o.

Embcra as  teorias acima referidasz e fundamentem no

cletromaanetisms cla=s=zico com resultados em bom accrdo com a

in

experisncia, foi desenvol vida uma proposta bazeada nos
prinmcipios da Fisica Quantica por Moliere 1928 [10],segulndo-se
por Rorn 1942 [111, COhtsuki 1264 [12), Afanaz’ev 1368 [13), e
Kuriyams 1272 [141, aleée o premenle ainda niGo completamente

estabel erida. Considesrando-se que o intervalo de comprimenteo de

onda para os raios-x no espectreo eletromagnetice ¢ tal guu oz

aspector ondulaterico e corpuscular, para a2 radiacio, s3o
cquivaleriez. 3 formulag2n cléaszica ltem espago garantide no

campo da difrag3o de raios—m.
e o & visHo classica, portanto, ainda hoje =8

dezenvolvideos exforgoer no zentide de  adaptar 2=  verstesxs

ewisteniez - notadamenle = mais utilizades delaz, a Teoria de
vorn lLaus - para explicar cos resultades atualmente obhservados.
Rezultados cstes., consegusnol a dz utilizagZ2o ae Lérnicas

experimeriais ,ecads ver maic elsboradas & =elicsticadan,. =apazes
de extermarem com grande acurécia, zlguns noves fendmencozs da
critca de reics-x. produnidos por mone-cristsis sintdiicon com
alite agrazu de perfeigio. Feciprocamente, alguns fendmenos
previztor pelaz teorias tém side cebzervades. com a obteng¥o de
mono-criziais perfeitos e desenvolvimente de diversas técnicas

erperimentais ode zignificativs imporiancia. Hezie renievtc vale



citar a cbrervagide de Tanper 1976 {1%) "A produgio de
monocristais altamente perfeites tem permilideo a obzervagio de
muj tos novos fen@men.@'s em éplica de raios-x & a verificagio
cn-.rperims?ht.a_l detalhade dars teorias de difragic’™.
Historicamente podemos cilar algumas dataz importantes na
Ficica de Difrcioc:
1941 -- cobservacfo da transmissfo anédmala de Borrmann (161,
1949~ explicacido tedrica do efeitc Borrmann por von Laue, com
argumentors extralidos de sua prépria tecoria 1173,
l1asge-- formul ag8ce matricial para a transmissac de n-feixes, por
lato 11871,
1959- cobzservagd3o do efeitc Pendellédzung previsto na teoria de
Ewald, por Kale e Lang [319);

19RO~ observagfo da birrsefringéncia na tranzsmissio des rajios-x,

per Authier =03

(=3
0
T
i

~ extude do efeite Fendeltzung para trés feixe=z,por Lang e
Hart 213

1955~ desceoherta da Lransmissdc andmala maltipla, or EBorrmann

= Hartwig [&&

*

[
1;
~j
-
[
3
P.
0
b
1)
0.
1]

trabalhos experimentais para investigacioc da

iy

feze, por Colela [22] & Post [241.

7

Decdes 12821 2 determinsgdo de eztrulures aquimicas contas com

um métode prético para a2 extragi3c da a=se em crigtais com
centre de  simelria, dezenvelvide, com  base npa difrac&c

maltipla., por 5.1 Chang [281.

1.2 - ANALISE CRITICA

Apezar do grande cdesenvelvimenteo tedrice ocoerride ne



LA

estude da difragieo dinfdmica de rajos-x, permansecem 2] gumas
gurstfesz conceltuais e operacionaiz az guaiz= téem recebido
criticas de renomados pesquisadores. Fwald 281, por s:-x-emplo,
cohgidera jnacsitévei a utilizagFco de grandezas macrescédpicas,
cemo 2 constante dielétrica, em dimens®es microscédpica, no
interior da ée'la unitéria e deo préprio adtomeo. Mesmo com a
utilizac3c de valeores médios, comc proposte por HOA Lorentz,
nZo fica clara 2 wua aplicagdo para campos eletromagneticos gue
varism t%Zc rapidamente como os raiosx: "It zmeems =trange (o
transfer the concept of dielesctric constant, derived as it is
f'rom large-scale exper iments, Lo Lhe spaces bet woon
atom=. ... Put this kind of averaging iz not appiicable to the
repidly wvarying X-ray fields'. Ewald discorda, também do‘fatQ
do indice de refaczo como  uma grandeza periddinz, Um coutrco

pont.ec da teoriz ce ven laue que tem recebido critica diz

1

respeitc as condi¢les de contorno qus impbem 2z necesszidade de
um plano com perfeic¢ico matematica como planc de superficie. Neo

entendimente do préprico von Laue, segunde citagioc de Authier

Lt

[ &7 . #2te fatec constitul —se no pontc malis frecoe de sua teoris
: .. .the approximation of a mathemalical plane for ths boundary
limits 15 & better thar  rnothing  else  one juslified Ly the
acreement botween experimental and theoretics] rocking curves
in the Pragg caze but that it remainz the veakerl point in the
diramical theory'.

Na passagem do modelo de Ewald para o medelo de lLaue foi
infreduzide o Faler de Estrutura, uvm conceito tipicaments

cinematiceo, o qual & expreszo através de uma =zérie de Tavier e«

o mumere de Lermos considerados depende do nimmeroe de ohdas do



modele Cnormalmentes & tratade o caso de duns endacs), Fste fato
gerou dificuldades conceituais além de introdurir medificactes,
rnEC claramente Actermi nadas. na densidade sletrdnica e,

conzequent emente, mno préprico modelo de criztal. O fater de

estrulura pode ser considerado o "elo" que falla ns teooria de
Ewald para levar em conta uma distribuigdc continua dc carga.
Exte fate foi considerade por Slater [28] come um sério
inconveniente na {eoria de Ewald, haja wvista a domaziada
importancia deste fator para‘ eztabelecer a relagic entre o
quadre de difragic observade e & - estrutﬁra da =substancia
espalhadora, A tentativa de intreduzir este conceito no

formalismo da tecria dinfmica trouxe algums prejuizos para o

mesme comc LOr exemplo a perda do caralter microscépico bem come

dor principie da auto-consistiéncia responsavels pelo rigor o
elegéncia dz - tecria de Ewald. Segundc Wagenfeld [ 293 A

suto-consisténcia & também aquebrada ns prépria tecria de Ewald

guando esle considera O3 campot® merofield e  epufield para um

b

sristal =emi -infinitcor "The existence cf th= epfield
contradiclis the =elf-consisztence of the field within the

crystal. .. . This leads to the =same r

it

lations for the amplitudes
and wewe vecltors 2zt in von Laue's theeory'™,

Ac conrideraghes acims . jalady =i =&, Jusiificam o
doesenvolvimento e utilizagclo de nevos modelos © formal jemos Ppe
sentide de superar ars atuais dificuldades e complexidadez do
tratamente dinmmico, criar neves elemenleos capazes de suscitar
a abertura de canais de discusz3c scobre a Fisica de Difrac3o,
hoje 18z pouco estudada, come bem chocervade informalmenie em

1%7E pelo (Rgorad) prémio Nobel, lerome Kerle, rlém de cenduzar



A7 umn formulag®o unificada para o ectude da difraclc dindmica
de ralos-¥.

Seguinde este pensamento, Keller e colaboradores 120100210,
{221, 122) diniciaram a formulag8o de uma nova propozta pars o
ezpalhamente dindmice de raio-», no casc simétrice de PBragg,
baseads no modelo de espalhamente de Parwin 2 no principio de
auto-conziztéhcia de Ewald, denominade | “espal hamento
autc-consistente’”. Como na maicoria dos trabalhos em difragio
din&mira de raio-x», ezte novo formalismec eslid sendo el aborade,
por engquanto, para o caso de dois feixes, niac existindo,
entretanto, nas basez em gque foi propesteo, nenhums restricio
rara < tratamento de trés ou mais. fel xeos, G formalismo
amrto-concsiztente & desenvoelvide utilizando-se o métede de
Fotencial Vetor de Hertz para o eszpalhamento eletromagnsiico e
ftem coms unidade bA=sica de espalhamentc um planc de dipolos zem
ESpEEZSUr A coﬁ densidade contfnua e censtante, denominado ’planc
malemiAlhice’ ., a0 inves de um elgiron como noe caso de Ewald ou
ume nuvem elelrénica preenchende toda & celz unitiria como no
cas=m <= Laue. Esta  propostz £ fécilment@ aszimr:laveld =@
conziderarmes cada elemenic da denzidade de carga como um
dipole oscilante, como propostoe por Ewald [26) “Schrédinger's
wave mechanical pertubzation theory alsoc shewed that  each
element of wvolume of electiron denzity reacted to an optical

fielg live = dipoler Congiderando este modeloc simples de

espalhador todo cileulo matemdtico € feite de forma rigorosa

apezar ca cobservagioc de Max Born {24) : "Soclutionz which, iIn
=ome  zense, can be regarded as rigercus are very rare in

.diffraction theory'., As sucessivas aproxtmacBes para & ohtmn;ﬁb



de expreszhes cimple=, oz artificieor de cAlcoule e = Mo ET Tl va
parameliryoacfio da {ecria djhﬁmjfa termas s por demaics compldcada
o desel egante., Este formalisme. entretanto, pozsui  carater
microscépico s precerva o principic de suto-conmisténcia
inicialmente  proposto bor Ewald e n3c faz apr oxi mac be=
algebricas. D¢ certo modo segue-se, filosoficamente, a ideia de
partir de um modelo-simples e = manter fiel a ole até o fim,

ac inves de formular um medeleo, aparentemenise bem geral, e

oY

fazer sucessivas aproximag®ss o que significa, a todo instante,
alterar o modele criginalmente proponto.

Inicialmente apresentadeo para o espalhamento por um Unice
planc scob incidéncia normal [20)] e em =eguida =sokb uma
incidéncis gualquer (21} foi posﬂeriormehte estendido [ 22) para
um conjunio de plancos paraleloz. Os principsis resultado: ate
egera divulgados =2o 32 imediata formac%e de onda plana
#zpalhada per um planc infinito de dipoles; bBD ccggervagao da
energia ; <2 o saltc em fase da onda ezpalbhada, superier a ng
em relacdo & onda incidenle; e d2 padrdc de difracc pars um

cristal perfeiloc [251.

F o CEBIETIVOE

[

T ohjelives deste {rzbzlho %o
13 Inircoguzir noves elementos no formalizsmo avlo-consistents o
enfaztizar o seu carater microscédpico.
27 Mos=irar a sua aplicsbilidade no estude de substiAncias de
estruturas planares,.

Parz atender » esses objetives,

ar Consideramos um dos principais slementoz do espal hamente de



rolon-x noue & o fator dee ssctrutura introdusinde o crenoeitleos de
"Fator do bkotrutura Auto-Consisctente” [26), o "“Faolor Atomico
Auto-Consistente’. Com disto resgatamcs a  idéia de  autoc-
consistéencia, mesma para celas unitarias compoztas de muitos
ezpalhaderes, perdida guande Laue estendeu a tecria de Ewald de
um  eldtron puntual por cela wuvnitéria para ums distribuicaoe
continua precenchends teda a cela unilaria.

b) Introduzimos o fator de absorgdoe (327} reproduzinde o=
resultadoz esperimentalis e previstoz nas demalizs teorias,. o
eztendemos para o caso de absorg8c a dois fétonz.

co Def inimos o Fator e Folarizagcho Auto-conzsistente «
mosztramcs gue oF diversos falorex envel vidoz no exspalhamento de
raios-x, inclusive o fator de peolarizac3c conlribuem para o
esireitamente do picoa de difragio,

dd Estudamoz o comporiamentco deo campo de cndas ne interier do
cristal (28}, {229}

e Estudezmoz o caso “"e=zpescial’™ de iﬁcidéncia perfo de n-= [4017,

sem necessidade de gualquer consideragZfc extra, como SoE

Tat

zconiecer nas teorias uzuaizs [431), 1481, qgue realizam tal
cadlculo com exirema dificuldade @ artificiali=zmo.

f2 Em fezce do conlinuo avango da indiztirisz eleiriOnics e da

<3

importéncis do= semicocnduleores na referids industria
direcicnzmosz o nossos trabkalho para o eztude de substénciag
comr eztruluraz tips “"diamond” ou “zinc-blend", {tipicas de.
cubztéincias zemiconduteoras. Gensralizamos = lei de PBragyg

modi ficada f423 para  multicamadas 1441, €& preparamoz O
formalismo para o esiude de certasz exsirutluras artificiai=s que

tém despertadoe grande inleresse préatico como as cuper-redes,



1m

mulbticamadaz, filmes fincs, redes inromeEnsuUr AvEls & SEOQuencia
Fibonacci .hoje amplamsnte divulgada na literatura: Zegmullser
et al, 1977 [4%)] R, Pynn 1979 [46), Franciz 1. di Falve st al.
1979 1471, B.L. Withsrs and A.L.Burcsill 1881 {481, A Janner et
2], 1992 {49],190), 1. Kervarec, et al 1924 [811, Vardanyan et
2] . 1,17 1988 {521,{82)1, Bartels et al. 198G (%94), H. Eduardo
Roman 1987 1551, M. Kohmcto 1982 [561., M. Kobmolo et a)., 1922,
igees, 1ge7 [87), (B8, (5%, (60). B, Sutherland and M. Kohmoto
jae7 611, Falf Tchilling and Serge Aubry 1987 [6G2) M Block et

al. 1922 [621, C  Jancot et al. 1989 (&4).

i}

g) PRezlizamos divers=as aplicaglesz em muliicamadsas e rede
fibonacc: formadas de substancias semicondutoras.

h) Generslizamos o© conceite de Fater de Extrutura para
Super ~rede [63), [&6),

i) Moziramos o caraler unificado desie formalicomo., suficiente

e aszim contemplar

5]

para estudar os peguenos e grandes crisiail
oz 2tuali=z aspectos cinemdticeozs & dindmicos do eszpal hamento,
Final menia,

derarmos oz fatores de Estrutura =

.

J? Sugsrimos a idéia de cons!
At Smice come defeitoz em uma ss=iruiura ideal e apresentamos a
possikilidade de  estudar defeitosz cristalincs plapcresz no
e=pathamente dindmice, notadamenle zqueles giis rezultam ne
gquebrs da pericdicidade da rede cristalina, coms difragio de
Bregg por ondas acUzlicas [677.

Oz rezullsdos obtides neste Llrakalhe zpontam para &
posszibkilidade de wum tratamento geral para o problema  da

difracic de raic-x. A s=simplicidade do formalisme & a sua

caracteristica micrescodpics, além de tratar de ferma clarsa



11

anprrctor tedricos como o mapeameament o de campo de eondas  ne
intericr  dro cristal  permite, facilmoente. 5 wlaborac3c de
model oz para o estudo da difrag3o dinmica de raiecs-x, o que
Justifica, portanto, prossegiir na continul dade dey SELy

desenval! vimento,



CAPITULO © - CONS1IDERAGDES GERAIC

Sac elementor fundamentais no fendmeno da difracio de
ralos-x pela matéria: & emi=xio de radiaclo eletromagnética por
uma carga elétrica acelerada, & ocorréncia de interferéncia

nessa radisagdc, a constituigso e estrulura da matlérie e &

i

produgdc & detegiic de raios-x.

.l - U= Faios-x

O ralofs~x £5%c ondas e€letromagnelicas, deszscoberios em 1BYD
por Rontgen, com comprimento de onds situade no intervalo 0.1 &
100 z. do  especiro  eletlromagnético. &  sua producio 3

laboraicr:zo, ¢ normalmente feita pelc chogus de elelrons

ziwve' com emissEc cearaclerisiics

]

descobertz er 190% por Barkla [6BE1,

[\
v

A desszceleragdc dos eletrons Incidentes conilribuesr par

perte continus de espediro enguanic of pices de inlensidsde =¥o
produzicdos pelos eleirons do malerial  alve. Monocrermadores

3

SCPETSl &1 T 5S¢ @NCErregam e seleticnsr o comprimenic de onda

3]

[

conveni enteé pare & execlWgdo oo expesrimenioc norrnzlmente
correspTniends A OUn Cos pioos dE inlensidade, CEnRTTa Neds por

o
a

Moceley [E9] de rad:zg Ko (el e o222 cu K&, cujo comprimentic
cCe rNda Varle com o 1nversc do numere aténmico da gsubsl&ncarz
=} wvoe.

Altualmente of

iy

randes aceleradores de partliculss coms os
sincroirons £t2o fontes de ralos-»  gue apresentanr mustas

vartseaens schre o geradores convenciconals, coma por exemplco,



forte 1ntenszidade do feixe © comprimenio de onda qualquer,
apessr da i1mpos=ibilidade de desloca-lo= ate or pesquizadores
em seur di:verses centros de pesguisa!l

A matéria composia por &lomos arrumados periodicamente,
com distéinciar Interatdmicas da drdem do compramentc de onda
dos raljces-x fornece, come propostoc por Laue. a rede _de difragao

natural, em trés dimensBes, para a radiagdo >.

Intensity

Kp

YN
// //
P 7

- & //;77 ~ —rr

Wavelength, X

Figqura £.: - FRaciagat carscteriziica de um Lubo de Reiroz-». .

Exiraids de X-Ray Crystal Structure. Dar, Molachl an,
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A deteg¥o da radiagao difratada pelos cristais @
usualmente feila por dois processos: através da impressdaoc em
chapa foltogré&fica, como nho experimento realizado por Friedrich
e Knipping 1] gue comprovou a difragdo de raios-x; ou através
de umzx cémara de ionizagl3o come nos experimentos realizados por
Bragg [23 ng determinaglo das primeiras estruturas qguimicas,
COmo o= atualis contadores Geiger, broporcional ou de

cintilagdc.
2.2 - ESPALHAMENTO THOMSON

QGuando sobre um eletron incide uma radiagio
sletromagnélica, este oscila devido ao campo oscilante da onda
inciderte. emitindsc uma radiagido eletromagnética. Vamos =supor
que © eleiron eété cituado na origem do sistema de coordenadas

ech a agZc de ume onda incidente do Lipa:

T
"

o =Eoexpi;(wt—f.;)3 U o o =x_, >_13 ‘ Ce.12

O eletron. considerado guase livre, sofre uma aceleragsaoc dada por

oy
1

= e . = , C2.ed

onde € € m S2o, respeclivamsnte & carga € & massa do eletron.
EntZo & onda espalhada pelo elelron no ponto F possui amplitiude

da forma:

s =—E0( > cenl & ).exp!i(wt—i.?)] e, 32



onde r-= | r | . & ¢ o &ngulo enlre © feixe espalhade e a

direqgac ¢ aceleragioc do eletron, e ¢ a velocidade da luz no

Vac uo.
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I
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Z
Figura . - Fzigc-» RET polerizeds propegendli-oe ra Cirecio ¥
InTlCl Rgs =chbre um elelre- Eepalhamernic chservados ex F
Exivzicse Qe x-Fazvy Crysial Struciure, Dar Mclachlan,
MoGorw-HE:11, N York, po. 173 (18273

¢ m&dulo de velor campo eleiricoe de onds espialhade €,
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ezpalhamento de rajoz-» por craistars. E adaptads esp@cialmente
para estlabelecer a relagdc entre o quadro de difragl3c observado
e a substé&ncia espalhadora, com o objielive de deltermnar a sua
estrulura gquimica: posigio dos &tomoE na cela  unitéaria,
dizxténcia entre eles e oz &ngulozx entre os planos cristal:inos.

A< principais simplificagles da Teoria Cinemédtica $3o: o
ecspalhamento € elastico; © indice de refragac & igual &
uni dade, com velocidade de propagagadc dentro do cristal igual
& wvelocidade da luzr no vacuo;, o reespalhamento do feixe dentro
do crigtal nioc &€ levado em consideragso;, os critstais devem ser
pequenos; a dist&ncia enire a subst&ncis espal hadora e o ponto
de observegac € grande comparada com © lamanhoe da amcrsira.
srsymindo-~te o modelo de difragic de Fraunhofer.

A substéincia espalhadora € descrata, tamben, de farma

n

crmplificacdca port uvmz fungidc dencsidade de carga fol gue
integraces para peouenos Vol umes representa o= ceniros

cupelhadores. At principaic s:mplificagdes, nermalmente devidas

ribuicic de un eleiron

a
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nl
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m
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I3
b
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vy
e
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o
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b
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I
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inoepenge co estadoe Ce ronizegzo do s&toms. © espal hamenlc por

um 2loms independe o seu eslado de 11gECEo gQuimicea, ©F ELCmMIT

£ fungdc densicase elelrfrnice, € tazmbenr chamsde funciZo
cdensldade de cargas Ge SThrondige! € € Gaa: por
-‘ —
e = e | oyoy | (2 1ED

orde & e y  shio, respectivamenle, & carge € a fungac ¢ onda

-

oo eletron gue, segundc & interpretagzo de Max EBorrn (1S26h (713,



representa a  probabilidade de encontrar o© eletron em un ponto
em torno do a&lomo.

A Amplitude de radiag8c espalhada por um e€lemento de
volume d°x da substancia ecpal hadora, na diregc do vetor de

onda k ¢ dadx, no modelo de ecpal hamento de Freunmhofer ., por:

- - -+ 3=+ -
gA = pé;D expl-128n x. k Jl.expl icn x.kol d = (. 17>
onde K ¢ o veilor de  onda da radiacidc 1ncidente, Er.

0

cristalografia € comun expressar-se os vetlorez de conde em
termo:z de vetores convenlenles no espago de Fourier ou cspaco

reciprosc:

o, A Amplitude pode, entic ser

oo

cnde A € ¢ comprimento da r&aclag

exXprEezTe COMT

o
—+ -+ — —+ -+ \B—’ - ‘ .
Ater = Jr(x expl-128n .8 1 d'x = IZCSDj expl i ¢l (8. 18D
-
— = : —
cnce £ ¢S - & ¢ chamedn vetor de cifracic Foermalmente &
O
amplitude AC2D represente & lransformaca de Fourier de fungio

0]
n
o
A

- - r M
1C23 = |ACE ! expligl. [ALED ] expl-1¢) C
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(e. 212

Vale deztacar que a faze ¢ da transformada de Fourler, &
gual poderia fornecer importantes 1nformagdes para a
determinacao da eztruturea ds substléancia,. fiaca desconhecida.
Fecorre-se, normalimentie a snformagdes de oulracs fontes de
pesquisa para a superagio da perda de fase. Alualmente algumas

{ecnicas experimentars & teorias bastante sofisticadas Lém fido

a.
il
]
m
1
<
0
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'
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s COor. < chaiet i ve oe determ: nar & facse o
trancsformada de Fourier e com istc recolher  informagbes
valioses sobre zs esiruviurzs crastalanas,

Vn.z perte puramenie gecTmElrica gue lreate apenas  Gacs

posicBes cot méximos de intencidade € de sus relagio com oS

cernros espailhadores sitiuades nes nds da rede crastaline fo:
Cecenvclvide por von Laue. E dencorinzce Teorie Geomeéirics e €
resunl e
i3 er tré:z eguaides, chamzadss ce "EguagBes de Laue”
— - .
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b
ot velores 8 repreéecentam of e1xXos cristalinos; ou,
1Y

13) pela chamada "Lei de Bragg™:

L.dthSE‘h(ﬁ) = A ‘ (2. 2832

onde d . & a disté&ncia interplanar, & o &ngulo de Bragg &

& ordem de difagio,

Fiqura .2 - Dois raiers peraelelos enconiram-se em {&5€ Quandc &
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pal

.4 - TEORIA DINAMICA DA DIFRAGCXO DE RAIOS-X

A Teoria Dinamica caracteriza-se, fundamentalmente, por
levar em c;:nta o reespalhamento dentro do cristal. Assim um
eletron espalhador pode estar sujeite & um campo eléirico
resultante chamadec “forcing field"” constituidce da SuUperposicio
da onda externa incidente e das diversas ondas provenientes dos
demals elelrons.

lDuas versBes foram inicialmente propostas, Darwin (1914>
[3) e Ewald (12163 [8). Quinze anos maitz tarde, von Laue (1931)
[8) apresentou uma nova proposta que tornou-se, &o longe do
Ltempo, & maice wtilizada pelés pesquisadores, hoije concsiderads
coms umz extensac da teorjia de Ewald e comumente chamada Leoria
de Ewald-von Laus. Recentemente Keller (18880 [22), [323), [3242
iniciov o desenvol Vi_mento de _uina ncve proposta buscandc superar
alguns pontos nae claramenie justificades nos formalism.:s
atuais: i2 conser vagio da ENnergla; iid unificagio dos

© de &lguns

w?

tratamentos cinemalicce e dinémice; 1iid explicag

novos resul tados experimentals de dificil interpretagic nas

mn

tecrias aluais. elc. A= principzisc caraclieficsticas dor modelos ¢

Z.4.1 - MODELC DI DARWIN

O modslo para O  espalhamentc Froposto por Darw:n

p—

considera, apart:r do espalhamentc Themson, parz um eleircn, =

incidéncia de uma onda plana sobre un arranjo periddico de

planocs crastalinec.
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Wilizande © modele de difraglo de Fresnel, Darwin
determina a amplitude espalhada, refletida e transmitida, em
cada face de um planc cristalino e estabelece o coelicientes,
respectivamente de, reflex&oc e transmiss3c para c#da pléno.
Desse tratamentc constatou-se a existéncia de uma. regifo
angular de reflexdc perfeita, ac invés de um ponto como dado
pela teoria geométrica mo limite para um cristal infinito.

Trés pontos merecem destaque: o© primeiro diz respeitc a
metodologia utilizada no calculo, muitc semelhante agquela da
teoria cinematica, que usa o tratamento integral; o segundo, ¢
a suposig3o de que as ondas espalhadas pelos dipolos oscilantes
sofrem um retardo na fase de n 2 em relagfo & onda incidente: e
T terceiro, € que existe a possibilidade'de adaptagao do modelo
para Inclulr peguencs desvios na period:cidade cristzlins.

O tratamento de Darwin lem sido bastante utilizasdo pelos
microscopistas eletrdnicos = aindsa hoje despertia grande

intersse no meio cristalegrafico.
c.4.c - MODELC DZ EYALD

rede {iridimensional

it

QO nmodele de Ewald consisie em  um
infinite de dipolos, onde cada um deles oscila scob = agao do

campe elelromagnético formado pels superposi¢ic dos Campos da

ih]

peguensas ondas produzidcas por tedos o= outros dipclos
oscllantes, sem contar com camps externc. O campo dplico gerado
por um dipele seria equivelente ac campo tolal incidenile devide
a todos os outros dipolecs, formando-se o© chamade “balango

dinémice” mai= tarde denominadc de "sistema auto-cons:=stente"”.
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Numa situagl3ic desse tipo dispensa-se a inclus8c de uma onda
externa para a excitagdoc dos dipolos, Basicamente estie
procedimento € equivalente a determinar os modos de vibracio de
um sistema mecanico, independente de forgas externas ( ! D,

Seguindo tratamento anaiitico rigorose, Ewald formulou o
modelc, iniclalmente proposto por Sommerfeld pars a luz em sus
tese de doutiorado, como | um  problema de auto-valores,
determinando as freguéncias possiveis para os dipolos
oscilantes. Ele assumiu que todos os dipeolos oscilavanm na mesma
diregde e, alravés das solugBes de Hertz para as equagBes de
Maxwsll, determinou o campo de um dipoleo e em seguida o campo
devido & todos o©os outros dipoleos por meio do tratamento
integral.

A adapla¢io descse modelo a uma situagio real implicou na
necessidade de, tomando um cristal “semi-infinito", imaginar =
existéncia de um campo superficial, denominade epicampo, capaz

de anular &z onda incidente e formar as ondas refletida e

n

refratadapara qQue & situagZc anterior de "cristal infiritc”
feosse maniida no restanfe do cristal. tlguns pontos merecem
destague no modelc de Ewald: o primeiro & & n%c presencs do
ztor de estruture, o qual desempenha papel importante ne
cristazlegrafia; o segundo € o nidoc estabelecimento de condigles
de conterno, sendc & superficie do cristal representadsa pelos
clpolos cas camadas mals exlernas; o terceiro ¢ a necescsidade
de inclus&¢ da camada de extingSs para adaptar o modelo
original & uma situagfo real.

Apesar de uma leoria microscoépica elegante, sofisticada e

rigerosa & lecria de Ewald nsc logrou de imediste © merecido
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sucesso no melo cristalografico. Somente apds a formulacloe de
Laue considerada comoc uma extensic natural da teocris de Ewald &

me=ma lLeve a sua imporibéncia devidamenie reconhecida.

©.4.3 - MODELO DE LAUE

O modelo de Laue baseia-se na existéncia de uma funcio
densidade eleltrbnica continua e periddica prsen;hendo o
interior das celas unitarias da estrutura cristalina. De igual
forma considera-se tlambém a densidade de cargas positivas
distribuidas continua & periodicamente no cristal. Acsim as
propriedades de espalhamenioc do cristal nfZo se limitam aos nos
da rede como no modelo de Ewald.

Assume-se a aplicabilidade das eguagBer de Maxwell aoc meio
cristalino com & necesséria exiensic do conceitc macroscépico
de contante dielétrica,para ¢ mundc microscédpico dos étom:sﬂ A

&m sSéries de

0

rede cristalinae € represeniada pela expanst
Fourier da suscepiibilidace eléirica e as sclugBess dars ecuacBes
de Maxweil €Ec¢ ondas de Eloch com & mesma periodicidade da
susceplib:lidade eléirics, czlculads alravés co velor
deslocemenic elétricoe D,

Ne superficie do cristal considerz-se as condigBes de
contaorne ususis do eleircmegnelisms, con a concordinciz dee
Campos de onda exiernd € internoc so crisial.

Ur. tratamento similar foi proposte anleriormente por Beithe
cl1sezgr [(72) para a'diifraggo de eielrons o gual € ccocrmumente
chamado de "Teoria Oplica'™. O cenceite bisico dessa Leoria ¢ o

Campo Ce ondas ou ondas de Ewzld = explice,
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fenomenclogicamenti®, as propriedades de absorclo e propagacko
dos rajos-x para um cristal perfeito na posig®o de Bragg.

Dentre as formulagBes tedricas para a difrag3c de raios-x
por cristais perfeitos, a de Laue iem sido a mais utilizada
pelos pesquisadores. Suas conclusBes est¥o em boa concordancia
com o resul Ltados experimentais embor a existam,
conceltlualmentie, alguns ponios chscuros.

O formalisme matemitico do tratamenioc das Lavue ¢ quase
1déntice ac de Ewal e pode apresen‘aaf o metmos resul Lados.
Atualmente ¢ comum referir-se ac tratamento dinadmico com © nome
de Teoria de Ewald-von Laue. No apéndice faremos um resumc da

tecria de lLaus pela sua importé&ncia atual.
. 4.4 - MODELO AUTO-CONSISTENTE

Keller e colaboradores [(32], [33), [34], vém desenvol vendoc
um modelo para o© espalhamento de raios-x por cristais gue
consiste na jJustaposigeo perelelsz de unicdades de espzlhamsnic
definidas por un planc 1nfinito de cargas elelrénicas ou
dipolos com densidade continus, e constante, associada z guatrc
oncas planzs: dues incidente:s e duas espzlhadas, e a um fator
de fase que leva em conla a disiéncia entre duas unidades
vizinhas=s. A definigZc destz wunidade de espalhamente foi
possivel apds célculos rigorosos, analiticos e numéricos, gue
mosiram & imediata formaccsZc de ondas planas na raciegac

Ao campo de ondas espzlhadce pelos dipolos € adicionado o

campo exlernc para formagic do campoe total de exci tag8c do=
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dipolos chamadoes "forcing field”, num regime de auto
consisténcia. Tal regime assegura a conservag®o da energia,
inicialmente mostrado por Keller e Urbansky 1986 [33) para o
caso de incidéncia de apenas uma onda externa. Posteriormente,
Keller e Campos 1986 {32) apresentaram o espalhamento
auto-consistente para © caso de duas ondas externas éom
incidéncia perpendicular ac plano de dipeles, € em sentides
contrariocs. A incidéncia para um angulo qual quer foi
apresentada por Keller e Campos 1988 [341].

O formazlismo utiliza o vetor de Hertiz para o célculo‘dos
campos e€létriceos ¢ magnélicos das ondas espalhadas pelos
dipoles oscilantes.

No préximo capitulo <era apresentlade um  resumce do
formslisms autoc-concistentie que servirad de supeorte parz o

desenvol vimento deste trabalho.
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CAPITULO 3 - O FORMALISMO AUTO - CONSISTENTE

3.1 - INTRODUGXO

O "formalismo auto-consistente™ esi&d baseado no principio
de &auto-consisténcia de Ewald, o qual considera como fazendo
parte do "forcing field"”, isto €&, do campo total que incide
sobre wum dipele do plano, o© campo espalhado pelos demais
dipolos do planc além, ¢ claro, do campo das ondas provenientes
de fora do planc enfocade. Foi inicialmente desenvolvido para o
casc amplémente conhecido na literatura como o “caso simétrico‘
de Bragg para dois feixes”, num modelo de espzlhamentio "tipo
Darwin®. Neste caso o cristal €& construido por uma pilha de
planos paralelos de dipeolos, onde sobre cads um delco: incidem,
simetricamente sob um &ngulo €, duas ondas eletiromagnéticacs
planas, enqguantoc gque a ondsa extérna incide sobre a superficie
do cristal paralela aps planos de dipoios, ok © mesmo angulo_.

O campo espalhade pelos diposles de um plano € calcul ade
utilizande-se © fermalisme de Hertz pare ondas eletromagnéilicas
harmd&nicas com pelarizagso eliptica. Como r_esultado obtém-se

.

ondas elelromagnéiicas con o mesms vetor de onda das ond

<

0

incidentes, © que 1mplica na nido presenca de ondas refratadas.
C principic ds conservagdc da energia € prese-vads €& aparece
como Uma cohsequéncia direta da aplicegfc do principic de
auto-consistencia,. Vale salientar, portanto, que o principio de
suto-conslisténcia alem de fornecer mels informagzo tem
ascendéncia hierarquica sobre o© principio d& conservagio da

energiea.



3.2 ~ ESPALHAMENTO POR UM PLANO DE DIPOLOS

Consideremos um plano de dipolos com densidade de cargas
o, continua e constante submetido a agdoc de duas ondas
eietromagnéticas planas & ¢ 3 simetricaﬁente incidenies com um
&ngulo qgualquer O, }epresentadas, respectivamenie, pelos seus

campos &létricos:

+% -
i iCwt-k .r2
B > = B o ST,
A E
(2.12
_ X -1 =+
e (F.L) - & el(mt— kB.rD_
B E
onde © indice """ represenia incidéncia, w = 2rr & a freguéncia
angul ar da radiagac. i; . 5; = E; ) E; s3c o=z veltores de

ondz € de polarizagfc, respectivamente, das ondas & e E.

Consideremeos < planc de i1ncidéncia 1 determinado pelzas

vetores <& onda E; e k! , perpendicular ao plano D de dipoclos,

w

€ o sistlema de ccordenadas Oxyz, onde © eixc Oy € &2 inlersscic
dos planos 1 e D, O« &€ normal a De Oz & normal =2 I (fig.2.12.
Indiguemoes por U, U & U as componentes veloriazis de um
*® Y z

vetor § nas diregSes Ox, Oy € Oz, respeclivamenle e por Ux Uy

e Uz suas componrnenies no refericc sistema, ou =ejz,

§ = U + U + U = Uxu + Uyv + Uzw,
» b z .
onge
u=1[1,0,0, v=1I1,1,0) ew =1 0,0,1 ]



k' = kenfu + cosdvd

K'= k(-senfu + cos8vd

I
tw
D)
bl

b |
ft

1 1 1
Au + Av + A w
x Y z

@\.

!
by

onde } = 2roA

Figure =.1 - Espzlhamentc de um planc de dipeoles sob a agio de

Guas ondeas planas.
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5.‘ s B' represeniam, respectivamente, oz vetores ﬁ; @ ﬁ:: v de
onde suprimimos © indice r para simplificar a notacio.

O campo auto-consistente gerade pelos dipoles ¢ calcul ade
em duazs elapas, como proposto por KELLER & URRANSKI 19858 [33].
Ma primeirs etapa, é calculado o campo dos dipolos sem levar em
consideragdo a interacdo entre elss. Obiém-se como rezultado
duas ondas planas com vetores de onda péralelos 30% das ondas
incidentes. Na segunda etapa, a interagdo entre oz dipolos ¢
assegurada considerando-se que oz dipolos est3o sujeitos aos
campos daz ondas externas adicionados ao campo das ondas
produzidas pelos dipolos, isto &,
B o=@ + & +c1redr BY 4 2% ¢33

A B A B
onde Ei c ES s&c oz campos de onda dos dipoloz observados,
respectivamente, nos pontos P+Cx;o,yp ,zp) = P_CXEm,yp,zpj =S
trazidos para sobres o plano de dipcolos atravéé da corresponden-—
te mudanca de fase.

Q campoe totial [?SCQ.LJ. € "fercing field"” 2 gque age s=obre

o dipoleo=z ¢ chamado campoe auto-consistente o pods mer eszcrito

como;

& R et Ad @d ' :
S g = I | < o+ BT ] C2. 4>

onde A< s i 580 o= vetores de polarizag®o dos campos de

adipeclos e QXO,y,z) representa um ponto sobre o planc de Cargas.

O Momento de dipolo infinitezimal no ponto Q ¢ dado por
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g B Q. Lo=C- a’ao/wﬁ‘kzba‘(“L"kyc°59>dy.dz.fs(o.t> (3.5
onde & - € a cérga do eletron

m - & a massa do eletron

c - & a velocidade da luz noe vacuo

oy ¢ a densidade de dipolos no planc

e portanto suas componentes s3o dadas por

ot .
d M CQ,1>=C~ ezoo/mczkz)elcw YeOsS® 4o Gz F cQ.id
J

csendoe F  ac componentes de § o J = v, =
2 e

O wvetor de HERTZ no ponto de obszervagio P devidc as

oscilagles de todos oz dipolos do plano &:
+ox
-2 it - i )
2 (Potd=-r o kTS RT1IFCRT yeost o o F ot
e O - s

. . 4 2. . . . . '
onde r o= (;/4n£03Ce SmE D € © Tralio Cclassico do eieiron e

R=|r i=1PF-0Q/l

Resclvendo a integral, para cade componente, temos

i ~k({sen&ix |+ v cos&dl
ot lwt-kCsens > | YEOst .FSCQ.LJ C=. 62

onde f =r A o 7 send
¢ definico como "fator de espalhamenic do plano”.

O velor campo elétrice € oblido do vetor de Hertz =ztravés
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da expressio

[O (% > - c %o /at’>] ¢ 2>
isto &,

€ =3P .25 -c"%2 815

No ponto de observagio P’ abaixo do pl anc, obtemcs

d ] L-k. . - k.y .
EA(P,L) - a9 el{w k xp send kryp cosd ] ¢z 75
€ no ponto P acima do planc,
' ] L4k, . - — K.y .C
EBCP,L) - g9 ‘ el[w ¥ xp sent k.}p cost ] 2 &
onde os velores de onda salisfazem as relagBes
A K= k' = &° <z @
A A A B B E
sendo
ﬁd = i.f .f cosd. [ F cosd - F send 1 u
P L x Y
+ send. | Fysen& - F cos& 1 w
>
+ [ F 3 = }
z
CZ. 102

Gd = 1i.°¢ .{ cosd., | Fxcosﬁ + Fysenﬁ J u
P

+ send., [ Fysen& + Fxc058 ] v

+ [ F ) w
4




£ comum expressar-se as polarira¢Bes das ondas em tLermos
de doit casos especiais de polarizagdo, onde © wvelor campo
elétrico da onda vibra 5as dire¢Bes paralela ou perpendicul ar
ac planc de incidéncia chamados, respectivamente, polarizagio n

e o. Acsim, de acordo com © sislema de coordenadas wulilizado,

podemos escrever:

2 3 3 3 1 3 o_ J
= “+ A’ = A e Al = A w
K A A ' n n A o o
3,112
] ] J Yy 1 J J
= + = B e B = EBE" w
& Bn B ! Bn n A o
com
e, = ! cos®, -send, O 31, e = [ co=&, send, © 3,
w = [ &, O, 1 1 e i = 6, d
de onde coblemos ats relaghes
J = Aleces Al = - Alsens Al =AY
bed T Y i o z
CZ. 162
I : _ ol 1 o_ ol
E = Brcesd EY = B send E- = E
> n Yy z
I U
Coma niEc existe resirigidc & posigic de P, colocende Q na

origem do <=istema Qe coordenadas e uwutilizando as eguagdecs

C3.42, (2.112 e (3.12> podemos reecscrever (2.102 como:
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ﬁd = ifp{ { FxCOSG - Fy‘ﬁhe ) 'A + sz } =

f

@d

L5

de onde chlemss ©

A= if LA
£5= i 1aT o+ BT O+ 1o208°
o r o o >
d . 1
= {
Bn 1fp Bﬂ

ES= i7 (£ +E + 1204
d < o

O =istems acima
polarizagdBes o e

chamarmes

o

peha

polarizacio elipltica

1
P
"
o
o

pbde

atengzo

+ cos(26).B" + 1.2¢ac
i L

resol vido

pois

ir { [ A' 4+ cost26d B' +1.2 1 A% + cosceed
| < n n n
+ | A + B 4 1.2 ¢ a% 4
o or or

if { { Fcos® + Fsen® J] e + F w } =
P x ¥ B 2z

+ cosca&D.B:)J

soparadamenie

possibilita

~
(u}

[y

, v v d . d
1fp{ [ {Bﬂ -+ COSCES).AN + 1.2 1 Bn + cos(a26D An J] en+

pare

Este ¢ um ponto impertante que vale

de forma simples considerande primeiro

o

e

i

m

N



um estado de polarizagko e depois © outro. As sclucbes slo

f.fp [1 - Coon’C26d. ifp 2D A, + cos(Pe B' ¥

1-ifp -~ sen(26) fp 4

i.fp [1 - Csen®(26). 1 fp2D B, + cos(26 AL

B = Py 2 (3.18>
1-ifp - sen (282 fp 74

. 1 i
-+
K i.fp [Aa Bo ] _ e
o i - ifp le]
Ura wvez gue a polarizag3o o ¢ definida c<omc sendo

perpencdicular ao planc de incidéncia, © que egquivale dizer,
paralelz ao plano de dipolcs, era des fe eIperar Qgue &
contribui¢3c dos dipolos pars esta pelarizagic nic dependesse
do &ngule de incidéncisa €. Entretante, nEc ¢ demais lembrar que
o "fator de planc”, fp. Jue aparece nNar equasldes acims, depsnde
do &ngul o de incidéncia 6.

Ur 1mportante resultado oblide € 2 possibilidade de Lratar

i

c espalhamenic de duaz ondizs elelromagnéliceas =:meEilricas conm

polarizageo eliptica como dois estados de polarizagdo n1oe o ,
separadamenie, € & segulir fazer & composigice de ifais estados.
Cutros  ooic - amportantes resultades coblidos R 5o 11D &
incidérnc.z de duazs ondas ciméiricas resuliz em Jduas ondac
espmel haczs também simelricas,e | ¢- of resullages oblicdo: para
e polarizagic ¢ poder ser conseguidos da polaizagad n apenas
fazendc nzs expressdes (32.18), cos(260=1 e senl(Z&3=0. Er razio

Sestie faio doravanle Lrabalharencs, apenzss, com & pelarizacaoc =

w

e para s:mplificar & notaglo reliraremds o indice n.
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3.3 - REFLETIVIDADE E TRANSMI TIVIDADE

E importante cobservar que ats ondatc geradacs pelas vibracBes
dos dipolos emergem do planc de cargas juntamente com as ondas
ci.:jos CampoOE provocam ©=clla¢Bez nos dipolos resultiando em duac
novas ondas entendidas comoc ondats espalhadas E: (F,t.) e
ﬁ;c?.t) nas dire¢Bes das ondas incidentes & e X

respeclivamente, dadas por:

. =+ -3
E: P> = BY el(wt. k‘.r)

(2.162
' 7. = & iCwt-k_.rD
onde
4 . . 4 . 3
EUo= R - &Y R =R 4 RS R = B' 4+ R°
w o n T I < < o
Cz. 172
C_ omto, omt Pl s 3 o e <
C G?Sﬁ %O‘ E.Tl E,—; -+ Gﬂ, Eﬁe = f,o + [FC
Az eguacdes (3,150 podem s=er escritas, respecltivamente,
Como:
£ = £t 4+ 7B
! r
(z.18D0
B = £ .2 + ¢.B
T ¢

ongds
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ife [ 1-44p. s@nic28d,2 )

£ =
: 1 - 1fp - fp° sen’ (2634
(3.1
ifp.cos (28D
{ =
r 1 ~ $fp- fpiseni(ed 4
Considerando-se as equa¢Bes (3.17) e (3.18B), obtemo=
AL = AT 2 At e F.B' =t A+ B
3. 200
B' = B'+ £ .B" + Z.A" =tB'+r . A
r
onde
= 14.’{1 = f:{r ’ o (3. 21>
sEc chamados, respectivamente, coesficientes de transriscZo e
reflex3c,. o= guais poder ser escritos coms
I+ 2
f =
i -2 - ife
(= 2e5
i1fp.cos (28 :
o
i - Z - ife
com

2 = 14 .75 . sen (28 Ce BD (z.23)



Definimos
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o fator de transmissio

respeclivamente, como:

Al B!
xA = - fRA =

A A

B' A
L, T R, = ——

B' B

® de

refllexio,

(3.24D

Quando apenas uma ondz incide sobre o plano de dipclos, os

fatores de transmissio e reflex3o coincidem,

com o= coeficientes de transmissio e reflexic,

xr =4
R =7
Fara © casoc mais
de (=, . 2<2,
E\.
:S = 'f -+ T
A A\
A
X = t =+ T
E B\.
{2 nindo
2_5, = B\. / A\.

gerzl de duas ondas,
B\
o= o+ 4
A A\
/__i
R = 1r + § —
B B

respecli vamentie,

isto &

C2.25>

oblemos de (2. 202

0y
o
Lt

(2.27>



as equagBes (32.26) podem ser escritas

= bt |
:}:Azt«rr.g '.t. t+r‘.3
(3.280
— = -i
X, T + t. X !RB T+ tE
Lembr ando que A", BY., AL € Bt. s3o grandezas complexas
podemos escrevé-las em termos de médulo e fase como:
v, o dd ot . i 3! '
At = | AT & B' = | B'| &'F° (329
3 = w,t
Conzequentemente, as grandezas 2%3 <, € 8 podem ser
escritas, respectivamente, como:
T = g GLO
A
Ve
sz b el Cz. 305
= fec
Ccrids
0':|fl-‘-j = &= o- &
Al
b= | X e = 6- 3 (3. 21D



41

. - kFepres

f

entacZc,

no planc complerc, das amplitudes
no

espalhamente sulo-consisternie

A= grandezar @ - & b =Eo ot "szltos" em amplitude sofridos
slas ondas A" e

P

t

A e Bt

1 N
E quandoc emergem do plano de dipelos come
respectivamente, ac temps em que sofrem

um “calto®

1=



em fase, dados por o e 3

Substituindo (3.22) em (3.23), Lemos

1 + 2+ ifpcos(26D. %

T — 1T T =I75
(3.32>
1 + 2+ ifp cosCeon. ¥
Ry = 1 -2 - i7p

2.4 - ESFALHAMENTO POR UM CONJUNTG DE PLANOS

Neste formalisme utilizamos um modelo de difrag3c tipo
DARWIN oride é crisztal e construide por um conjunto de planos
peralelos de dipolos. Fara cada plance do cristal valem todas as
relagbBes antericrmente def‘;nicias € desenvolvidas para um planc
de <ipolos.

Exig:ndo-se & continvidade do campe de ondas no espagc

interplanar, as ondas transmitidas por um plane de dipolos

incidirdo no planc vizinho satlisfazende as relagBes:

it { -1 & s
A = L L€ (3, 332
i) k
t —idé -
B' = E.e €=, 345
k 3
onde. & = KC >:k—x;>ser1§‘ € & diferengz de fase pars &= ondas

entre os planos posicioconados em x @ X » K=EnrnsA & o mddulo do
J o

velor de onda.



Figurs ICHC - Esepalhamento por dois planocs vizinhos,

Representagic das ondas envolwvidas ne processo.

Fara obler uma lel de recorréncia procederemos & maneira

de Darwin., Desta forma estamos, inicialmente, intere=czdos em

. . L & ~ \ i
anos vinzinhos, Ak e Ek em fungZc de & e E

N 1

()

encenirar, para p

As eqguegles (3. Z00 podenr ser escritas como:

Y=t A s B B' = ¢t .B" + v, 2 (3. 33
3 ] N J J ] J J J J
1 1Y 1 i 1
= =t . + T Ic:
A, t .4+t B B, B, LA €3, 36D

De (2.323653, temes



A = CA'
k

w
"

k

t B'

. 3
K

J
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v
BkD/ik

{ !
+ rx(Ak— rx. BRD/ik

de onde obtemos, utilizando (3.3232 e (3. 34D

A = rCast el At - 1 r 0. e 10 B
k X 3 K K J
(3,370
t V& 1 -ié, 2 z : t
= 4,0 . + tt- v 31 1B
Bk { Crk k) e ? AJ le ( N i B
podemos eszcrever © sistema (2.372 na forma malricial
1 T
Ak Aj
1 i Hk- t
By B)
onde
= o2
M = .
k =
a3 -3
. ié -14&
1. - r -t
Ci/tx)e C . K)e
= (z.385
& z 2 -id
- - e
(r;, 1k),e i(tk ri) 1kJe
A mairiz Hk & chamada matriz ds écoplamento & pode ser
composta de duas matrizes: ums &ssocladsa af caracleristicas
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fisicas dos planos espalhadores e a outra & distlncia entre os

plenos , dada pela diferenca de fase &, isto é.

C1.t > - Cr ) ol OF o
X x 4

k . : (3.3

2 2 -1 &x
Crk/ikD (tk rk)/ik O e

Observamss que a malriz M, acima € Unimodular (det M =13,

Se o plano k n3oc existe de fato, isto & descrite como L =1

© r.= C, a matraz Mk torna-ce:
iéd
e O
M =
k
-ié
& =
que representa apenas umés defazagem das ondas £ e %, ac

viajarenr do planc j alé o plano k.
Fars um conjuntc de N plenos podemss encontirar & matriz

essociaca M da seguinte forme.

De acorde (2.283, parz k = 3 =+ 1, 1 = 3 + 2,
temos

.1 1 1

£ £ b AJ

¢ - KL t © L i Hk. 1

Et Bk Bk B

Temos, ent&o, pare trés planos



46

A A
J

1 = M o.M l
B B

Portanto,

Logeo a relagdo entre os campos no primeiro e ultimo planc &

dada por

(3. 402

Considerandc

v, s

W, N,

ezcrevemos (2, 403 como

™
fl

A A; + Kz B

m
1

JB.A: + Ae. B

Se o©s planos sZo idénticos e iguzlmente
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matriz M pode ser cbtida por:

onde M= M =M=M¥X=_,........ = M

Neste caso podemos utilizar os polindmios de Chebyschev como
proposto por Perkins & Knight 1984 [73) para © formalismo de

Darwin, O= elementos da malriz. M sfc, entdo, dadosz por:

My = [Un-4{»> - Un-20x21 &1
Mz = [Un-2C>D]1 az
Ma = [Ur-3(x2]) a=

Me = [Ur-2{30 - Un-20x2) a4

sen [(N +1darcsen ¥ 1 - %" )
ondeUn( >0 =
z
1 - x
1
> o= = &3 + a2z 2
[ o}
Estamos, &agors, intereszados er enconirar as amplitudes

das ondas espalhadas nas duas fTaces de o cristzl em fungZo das

ongas incidentes em ambas &t faces, isto ¢, A4 e B em fungic
1 b

de £ e E .

N 3

De (Z2.202, para © primeiro planc temos:
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B =t B + 1 . A (3.44>

1 A&i’
1 1
Ay S A ~ B:
My 4+ T’AQ M *—riﬁb
(3. 45D
. T Mt -
B = 1 AL + B
1 R M T e *
Subetitulndo (3.2 em C(E.432D e (3. 422, {emos,
respeclivamente,
2 z.
. ix T Jﬁ:'—(‘fl— 1‘1)./?.2
1
2 - A + 3 EL
1 M 1
A +‘riﬁu e+ rlﬁu
(Z. 460
) (.A‘.a»frij!u} t’ _
)=1 = A\ i —Bl
N N
Ko+ r Az A +t}ﬁ2
1
Experimentalmenle & incidéncla de raics-x & feilsa em,
apenas, uUmz das faces. KNesle Case as eguacdes acima se reduzern

cngde



t r M -Cii- viae
T,= , R, = ! ! ! (3. 48D
My 4+ rixb M1+ T’Ju

2> Para A; = O

t L t L
A’ RB.B, 8 BN TD.B‘ (3. 49
onde
T (- T e t
RB = , TB = 3. 502
M *'Tlﬁw ' A +1}AQ
Ac grandezas TA. RA, TB & Ra' de acorde com as definigles
dadas en (2. 240 podem ser chamadas fatcores de transmisszsico e
reflex3c do ecristal, respecltivamente, para &t ondas & € I.
Assim,
x =T , ~ =T
“a A B B
(2. 815
R =T . w =T



CAPITULO 4 - GEOMETRI ZACAO DO FORMALISMO AUTO-CONSISTENTE

4.1 - INTRODUGZO

A simplicidade do modelo wutilizade, apesar do rigor
matematico utilizado, onde n3o s3o feitas aproximagBes, tem
possibilitade a apresentagfo do formalisme auto-consictente
através de eguacles cimples e de facil interpretacf%c. Neste
capitule vamos apresentar uma interpretacio geométrica do
formalismc auto-consistente construida a partir das amplitudes '
complexzs e expressz en termos de fasores. Vale salientar gque
esta interpretagd3oc ¢ ulilizada para permitir uma mel hor
visualizacdo do comportamentoe dos campos de onhda envol vides no
processc de espalhamentc e n&o para obter resultados para

gr andezas f{isicas

1«1}

partiir de consiru¢des geomeiricacs.

Yamos intcizimente reescrever es coefliciente: ce
transmissZo e rellex&oc er Lermos de &ngulos auto-cons:icstentes,
pare & polarizagio n relerbrande gque parz se cobier recul
para & pclarizagfico o bzstla fazer SEth@D;G (= 2200 e cos(2&>
come mosirade noe cepliule anterior através das egquagdes (%15

Divrcdinde e multiplicando zc expreses®es (E. 280 por
Ci-Z+i fed

podemos escrever



1 + 2 1 - 2 e
t = [ + 1 ]
G G G
C4.1D
ifp cos(a6 1 -2 I
r = [ +1——]
G G G
onde G = Y/Cl - >F . fpz
De acordo com (3.23D,
C 1 + Z3% 4 (fp cosCaodd? = (1 - Z 1% & 4.° 7 4. 2>
o que nos permite reescrever (4.13 como:
t = cosleg? el €F
C4. 3D
r = i senl{egd e’ €F
onde
b
£p = arctg [ = Z]
C4&. 4D

Fp.co=( 28D
£g = arclc [ T o ]

Vamos ageora procurar os  &dngulos aulo-consisientes com

relagfo &s componentes % e y das contribui¢®es dos dipolos para

De (2,102 podemos escrever
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>
"

if { F cos'G - F cosf sentd }
» x ¥

Bd =4if { F cos’® - F sené cosé }
* e x b 4
(4.5
d 2
A =47 { F sen & - F cos® sent }
y P b4 x
d 2
B =17 { F co=® send + F sen” & }
Y P ® Y
De onde obtemos
£+ B® = 2ifp cosPe F
X x o >
= 2ifp cos?e .1 A +« B' + 1.2¢ 2% + BY 5
> > x x
C4.82
4 a 2
L+ B = Zifp sen & F
v y T FHE v
4 1 L a8 d
= g2ifp sern & [ & + BF 4+ 120 A+ BT 3
hY » by by
Obs. Estas eguacBes poden ser obtidas, tlambénm, de (3142, as
gualis foram obilidas de (2,102, com as cofrespondentes trecas do

indice nm por X e vy, devide 2: relaches (

)

182 Az equagdes (£, ED

implicam em:

2% + B = 2. ¢ [£'+E")
> x > >
C4.7>

1 1

£8 + BY = 2.7 A" 4B 2
Y Y b Y
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onde
z
s = ifp cos™ €
x 1 - difp cos®e
4.82
;= AP sen’®
¥ 1 - ifp sen’®
Podemos rescrever fx e fy da seguinte forma
2 2
_ 1fp coe™ & 1 43 fp cos &
fx H ' H - H
4.9
2 2
/= ifp sen © i 4 i fr cos™ &
¥ K K ¥
onde
H=v1 + Cfp coc?er? e K=+ 1« Cfy sen®e>®
Podemcs, entiZo, definir
2
£ _= arcltg (f cos 6D
> [=3
C4.10C5
€ = arctg Of cern’&d
¥ P
€ CCln 1850 poldemds Teescrever (4,90 como
f.= 1 sen ¢ elgx
x x
C&.11%
f = i1 sen ¢ elgy



hN

ol

Por ocutre lado, de (3.12) e (3.18)

+ #r.s;
+ #l.B:
+ #r.s;
+ ﬂ'B;

conseguentemente

d

+ E
x

Com

= (4 + ¢ OIA4EY)
t r » X

o

par

ando (4.73 com

= -t
{ T

Ectamaos

inte

zulo-consistentes

nos plancs

X e ¥y

Utilizando a

rescados,

relatlivos

=

“he

relacbes
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(4.13>

(3.

agor &,

temos

a4 polarizacic n

10,

&m

{4.142,

rel&acionar

e

&=

4.12>

g, 187

os &ngulos

componeniec

desenvoel vends e



compar ande as egquacBes (4.3) o (4.11) temos

+
eiCCp £q2

"

14r=;t+{r+1=2_{x+1=

_ 2«
- e x
(4.18>
iCEPTERd Lo f-F¥1 =2f +1 =
ige
de onde podemos relacionar £, € , £p .£q
oy
Ly v £q £p T £g
Ey = = £y = = C4.17D
£p = &£ + &£ £q = £ - £ C4.182
x Y x Y

Obs. Uma cutra forma alternativa para obler estas relacBes pode

cser airavés da eguagZo (4.103: Temos gue

I
[
iy
)
V2

e ulilizando (4.4) & a expressZe de Z em (3.230
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de onde podemos determinar as relagBes (4.18).

Figura 4.1 - PRepresentag3c dos &ngulos auto-consistenles,
dazs amplitudes das ondas incidentes e espzlhadas, do “"forcing

field" e da contribuig¢lio dos dipelos.
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Enfatizando o cariter de simplicidade e rigor matemético

do formaiisme aulo-consistlente vamos mostrar, agora, através da

representaglo geomélrica que a energia ¢ conservada no processo

de interagdoc da radiag3c com a matéria.
4.3 - CONSERVAGCAO DA ENERGIA

Nos calculos acima desenvolvidos n3co fol! feila nenhuma

considerag&c sobre a absorg¥e de energia no processc  de
interagac da radiagdo com a maléria. Espera-se, portanto que
sela asseguradae 2 conservagac de energia no  processo  de
espal hamento. Corm efeitc, Keller e Urbanski [33) mostram que =

(=X

aulo-cons:sténcia € equivalenle & conservagdo da energia. Isto

quer dizer que deve ser v&lida a relacifc

¢ i .z z z

A T - R VA L N C4. 20
Utilizande (3.20> e (4,33, obtenmcs

A{ = elEF.[ccsaq £+ i.sen cq.BW

\ b
LA | = jcosg£qg A + 1l.sen £0 . E

"

1 . 1. ! , 1.
Ccoseq AT+ ilsen £q .B>.Ccozeq . £°4 i.sen eq .BD

onde Y _ " significea compl exo con
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Consequentemente,

T2 i 2 2z it
| A7 |"= JA |" cos"€q + i.A B sen £q coseq -
C4.210
- 1. A" B'coseq sen €9 + |B'|® sen‘eq
Anal cgamentle, para & onda £, encontramos
t 2 i, 2 2 Voot
i B | © = iB‘E cos"e€q + i1.A B sen £q coseq -
(4.ced
. _T 1 1,2 2
- i.A B coseg sen £g9 + A |7 seneg
legoe
t Loz oz 2. z i, 2. ..\, 2. 2
1LY 12+ %=t ] 4BV %D cosfeq 0 fAT T THiE' % sern®eq
- 2 2 4 z
=L[A‘| +IB‘! J(cos gg + sen £gd

1
e

,‘,
o

e,

Este resulitzde ¢ vilido pare qualcuer tipe de poiarizagEco
e para gualgquer plano dentre ou na superficie do cristal, ums
ver gue Uutilizamos as expressdes de pelarizag&e 1 c.e pode se
reduzir 2 polzrizagsZc o pelas concigoes explicitadas no
capitule Z, iste &, cos z& = 1 e =sen 28 = 0 e nic fci feitlza

nenhuma consideragfo sobre a posig&o do plano. No cepitule B

eztudaremos © espalhamento autc-consistente com absorgio.
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4.4 - SEMELHANGA GEOMETRICA DE CAMPO

No processo de espalhamentc & forma¢lc da onda refletida
desde os planos mais interiores , a depender da espessura do
"ecristal, poderé conduzir ao que chamamos de_ reflexZo perfeita,
quando a mesma atinge amplitude da ordem da amplitude c_!a onda
incidente. Duas considera¢®es importantes podem ser feitas a
partir deste fenémeno: a primeira trata-se da conhecida “camada
de extingic”, entendida aqui come a espessura necessaria para
gque a amplitude da onda refletida atinja valcres da ordem da
amplitude da onda incidente. Neste caso diespensa-se a
impertancia dada a condig¢dc de cristal infinitoe. A segunda
consideragio € feita a partir deste mesmo fendmenc no que
concerne ao que chamamos processo de  saturagfio da  onda
refletida qQuando o wvalor absoclute da sua amplitude permanece,
praticamente, inalterada quando, no processco de espalhamento,
sdic envolvidos mais planos cristalinos ou celas unitariac,
Resultados numéricos com a precisZo dos computadores permitem
definir & regra de “Semelhanga Geométrica de Campo". que
estabelece que a refletividade para dois planos vizinhos de um
cristal perfeitc e suficientemente grande, 30 iguais, isto &,
ka = ER}

Sejam deois planos vizinhos, designados pelos indices j e k=;+1

De accorde com as equac®Bes (2. 37) e (3.38), temos

>
]

1 t
ai. A+ atz.liiJ
J

)
hl

1 t
as. A +as. B
3 3



60

Dividindo a segunda equacioc pela primeira e utilizando a
definicXo para a refletividade dada em (3.24>, para qual quer

Indice k, j, temos

as + a«i!R-i

R =—— K, | C4. 24D

Utilizando a condigdc de semelhanca geoméirica de campo, isto é

a equagdo (4.24> torna-se a equagio quadratica

z Cas - aed as _
®" — i — R + a2 = 0O (4,250

cujas solugles s3Ho

W+ = 1i.C ¥ as-raz ).{Y

-:ﬂ
M’

ou
. is /
R =¢e'“. | vy = Y. -1 C4.268>

onde

Y = {a¢ - a1) C4. 27>

21 ¥ as. az

De acordo com (3.38> e (4.3 podemos escrever (4.27) como



sen (é-£pD
Y =
cos (eq). [tglepd]|

portanto, Y € R.

Se Yz -1 £ 0, R pode ser dado como

de onde obtemos
R=]JR |=}JYi/1-¥Y | =1

Se Yz -1 > 0 consideramoes, apenas, as solugBes de

significado fisico, isto é;
iég | i :
R+ = e .l y+Y ¥ e Y < -1

- = [y-vY ¥ a1 ] e vy

Nectes casos obser vamos que

|Y+1’ Y® -1 ,Ie Y<-1.

| % | -
I%- | =Jv-Y ¥ -1 |e v>u1
c%o fungSes crescente e decrescente, respectivamente, e se

aproximam de zero guando | Y | tende aoc infinito.
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A figura (4.2 mostra uma das solucBes mateméticas da
equaclo (4.26),

A outra solugloc ¢ simétlrica com relagho ao eixo
vertical.

6F [111]

2.9 .
\
\
\
| 2.
\
\
\
| 1.
\
\
i)
|
l
\
8.5 . \
\
\\
\\\‘Hhhﬁ .
I I i I | s
R AW LB CRE W LW

1 '
T T
DESVI0 DE TETA BRAGG

1610 BRAGG 16RR) = 13,6433

Figura 4.2 - Uma das

solugBes da equagio da Refletividade com

aplicag&o da Regra de Semelhanga Geométrica de Campo.
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Vamos denominar de Angulos caractristicos aos Angulos €
que correspondem aos valores de Y gque delimitam a largura do

platd e, também, o Angulo central, isto &

Theta lLaue oL para Y = -1
Theta Bragg &p para Y =0
Theta Ewald &£ para Y =1

Para substi&ncias cristalinas simples ¢ ex. Ge, GaAs, etc.D

Y varia linearmente com o &ngulo &. come mostrade na fig. 4. 3.

8] TTTT1i T v it

T I T T I T T I T I T I T I T T T 1T 1 TT1T]
13.62 13.63

13.64 13.65 13.66

Figura 4.3 - Relagf3o entre as escalas Y e &,

A rerpresentagfio da refletividade em fung&c de Y (também
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chamada na escala y) para as tecorias de Ewald e Darwin ¢
mostrada por Zachariasen [74). Vale a peha rezsaltar que apesar
da semelhanca das equacBes o3 resultados aqui obtides nko
contemplam nenhuma aproximag¥o. O uso da condic¢ko de Semel hanca
Geométrica de Campo equivale, apenas, a utilizacXo de um novo
modelo obtidc da convergéncia do modelo de cristal pequenc para
cristal infinito. Neste casoc o principio de auto-consisténcia é

preservado a conservagio da energlia continua satisfeita.

1.0
0.B -+
0.6 . +B -4 -3 .2
0.4 4
c.2 A
— 0.0
L1 L] L T L] L] T T T 1
-5 -4 -3 -2 =1 o L 2 3 4 5
r 1 l ] T |3 Y d T ¥ L 1
-70 -5 42 -28 -14 0 14 L] 42 56 70
Figura 4.4 - Refletividade wversus desvic do &ngule de Bragg

(seg. arce) e de Y. Cristal de Ge [111) infinitamente espesso.

Encarte com resultados apresentados por Zachariasen {74].
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4.% - LE]l DE BRAGG AUTO-CONSISTENTE

Utilizando as definigBes em (3.24) e as equacBdes (3.30)

para o plano k obtemos

~ o + 32
x“.:xu :a be Tk k (4.28D

Por outro lado, com (3.24> para os planos k e j e com as

equacBes (3. 330 e (3. 34D

N, = RLR, e'%¢ 4. 29
Pela regra da "Semelhanca Geométrica de Campo" !RAj = !Rak'
portante (4.29 pode ser escrita como

¥,,-X, = &0 | ' 4. 300
comparando (4.28> com (4. 30) obtemos para o plano k

a b =1 Ca.31
26 = (o ~ 3 + 2nn, n € £, , 4,520

de onde omitimes o indice k para simplificar a notagiEo.

A partir de (4.325, considerandc que

& = Kdsen®, com K = Brn-A,



66

obtemos

edsend = mn (-2 0 41

ETTS (4.33

gue €& a '"lLel de Bragg Auto-consistente”.Onde n ¢ a ordem de
reflexZc, d é a dista&ncia interplanar .o e [ 30 os saltos em
fase sofridos pelas ondas incidentes em cada plano dipolo

devido as contribul¢®es autlo-consistente dos dipolos,
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CAFITULO B - CONTRIBDUICHIT AO FORMALI SMO AUTO-CONTT STENTE

5.1 - FATOR DE ESTRUTURA AUTO-CONSIETENTE

2

.1 - TNTRODUGKD

A determinagdo de estruturas cristalinas tem side, desde a
descoberta da difragio de raios=-x. a principal aplicagdo da
Tecoria Cinematica & o Fator de Estrutura traduz a relac3oc entre

a intenzidade da radiag8oc ezpalhada & a esirutura da substancia

expalhadora express=a através da fung3o densidade de cargas

A utilizagio ds difragio de raios—-x para delerminar
szstrutures guimicaz foli iniciada por HBraag [(2) quande em 19172,
apreszentou a estrutura de guatro "alkali halides". Desde entio
milhares de suhzténciaz. iiveram =uas eztruiluras determinsdas
por téonicas de difragcic de raics-x, desde substancias de

esiruturas simp

[

ez comc of metails, alé zlgumaz de estruturas
ma1s complexas come oF composlos organices, de DNA por exemplo.

Ura mubzté&ncia tem a suza ezirulura determinada quanéﬁ'zﬁc
cenhecideos as dimensiBes & o conleudo da cela unmitidria. £ comun
representa-la por uma rede crisialines de pontoz pericdicamente

arranjados nas trés diregfes associada a um conjunte de centros

espalhadeorez comoe elétrons, &tomoz ou moléculas, chamsde de
mot s vo, Az pe=sguisas scohre  e35es arranjos  tém levado 3

conclusio =obre a exisiténecia de 7 =sistemas cristzlinos, 14
tipor de redes. chamadacs redes de Bravals, 22 grupos pentuais

ou cimslrias e 220 grupos espacializ. & conceitlcr de simetria e



“sUas propriedades

“desalguma T'orma a Sua
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pento importante que merece ser conciderado di=n respaito. a
obtencdec de cristais sintéticoz com alte grau de perfeigdo.
Constatou-se gue a intenzidade observada, nextes casos, era
proporcional a primeira poténcia do médule do fator de
e=trutura ao contaric do até entdc conhecide para os cristais
rnaturais onde a intensidade ¢& proporcional & =sua segunda
poténcia. Este fato despertou a atengldc de Zachariasen quandeo
do esctudo de alguns cristais perfeitoz come por exemplo,
gquartze, © que o levou a se interezsar pela teoria Dindmica de
Ewald. Esta teoria apesﬁr de bastante elegante fol inicialments
esquecida por dois motivos principais: o primeirce deles. por
que n¥o conseguia, aquela eépoca, explicar o resultados
experimentais observados e © segunde por que a Teoria
Cinematica era suficientemente eficaz para interpretar os
resultiados obtidos nos EXperimentos. de difragio. Com a
necessidade da industria eletrénica em obter cristais de
=ubstanciaz semicondutoras cada vez mais perfeitos foi, enldo,
rencvade o interesse pela Tecoria DinAmica. uma vez que a Tecria
Cinem&tica n¥o era suficiente para explicar oz resultados
obtidos nor experimentos com cristais perfeitocs. A teoria

Pinédmica, como inicialmente propostapor Ewald nAD era

contemplada com o conceite de Fator de Estrutura e =&
determinagfo de estruiuras guimicas, em principic, dificilmente
poderia ser feita por intermedioc dela. Aperar do rigor com que
a ¢teoria de Ewald foi desenvolvida este fate Llem sido
considerade um sério inconveniente para a =zwva utilizag3o

sistematica.
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Ma wversEc proposta por von Lauve, © concelto de fator do
estrutura ¢ introduzideo nas mesma bases cinematica. apesar das
tecriax cinomatica e dindmica utilizarem diferentes formalismos
matematico: integral da transformada de Fourier & diferencial
das equagBes de Maxwell . =te fatce c¢ria wm problema, pelo
menos, de ordem conceituval, uma vezr que a transformada de
Fourier & uma opesragio linear enquanto o espal hamento dinamico
© n¥o Jinear. Além diz=so a 1déia de auto-conzizténcia, pornto
forte da teoria de Ewald, nlo e preservada, razendo assim
prejuizoe considefével para o formalismo,

Algumas tentativas para a determinagdc do faler de
estrut.ura na teoria dinimica tém =ido feita uvusando-se a neg&o,
proposta por Ewald, de "Pendellé&sung Fringes' [751, [7&), [77].

Os avangos da tecnologia moderna de crescimento de
cristais e as neceszsidadez crescentes .da industria eletroénica
tém exigido como lembrade por W. 1. Bartels [541 uma nova teoria
dinamica para estudar o cazo FBragg. Enquante as {leorias
Cimematica e DinaAmica s8c disjuntas e se aplicam =eparadamenie
para cristais pequenos ou com defeiteo® € para cristais grandes
e perfeitoz, o formalismo aulo-conzistente, por outro lade.
permite o estude nas. duas =situag@es expoztas, para cristais
pegquenoz e grandez moztrando. inclusive, a paszagem de forma
continua de tIma situagio para a outra. . formalismo
auto-consistente desenvolvido, inicialmente para cristais
perfoitos pode, sem grandes dificuldades =se aplicar ao esiudeo
de defeitez se, de alguma forma o conteudo de defeitos puder

cer representado por um pardmelro de defeitos como o fator de



Debye-Waller, defeitlor emtaticos, elc. Iosla maneira podemoes
mostrar o comportamente do perfil de difragcfio em funcio desces
parametros de imperfeigles. Labe--se due o fator de eztrutura,
como determinado pelas teorias convencieonais n¥o se ablica a
estruturas parcialmente periodicas ou periddica em uma direcio
apenas como, por exemplo, multicamadas, super-redes, etc. O
concelto doe fater de estrulura elaborado para substaAncias de
estruturas pericdicas perfeit%s preci=a, portanto, ser
generalizado para tomar em conta as estruluras sintéticas, como
por exemplo as= multicamadas, super-redes, redez Fibonacci,
estruturas quasi-periodicas e redeT incomensuravel=. Alem
dessas substAncias com mbdelos de estruturas eztaticas outros
tipos de distorg@es intreduzidos na rede, como por exemplo,
atraves dee  ondas el asticas, cam;ﬁos de presszio, campos
eletromagneticos variaveis, etc. exigem um conceito maiz geral
para o fator de esztrutura. O formalismo autc-'-—r:on'.--i =tente tem
e mostrado uma ferramenta apropriada_para tratar estes tipos
de esiruturas planares. O Patot de Estrutura & reprezentado,
na Leoria cinematica,. por um mimero complexo, o qual relaciona
duaz ondas apenas, enguanto que, no espalhamento dinamico, cada
plano esta relacionade a, no minimo, guatro ondas, duax
incidentes & duaz e=palhadas. Desta forma o mesmo nic pode
traduzir. claramente, & relacio entre as quatros ondas citadas.
Loge s8c necessario, pelo menos, dois numeros complexos para
reprezentéa-la. Por outro lado, no formalismo aulo-consistente
para dois feixes podemos determinar o falor de estrutura para

substa&ncias periddicas ou parcialmente periddicas de uma Unica



maneira atraveas de  uma malriz 2. Fetaa matriv no= da,
portanto, dois numeros complexos (os culror dois =30 compl exor
congugardosle € suficienle para rﬁlacionar as quatroz ondas
cnvolvidas no procesze de sspalhamerto. A parlir desz=a matriz
podemoes determinar as= larguras dos picos de difragdo, para um
determinado plane criztalegrafico. para as duas situaghes onde
n conteddo da cela unitaria esta ou n3o distribuide =obre todo
o =se=u volume., A razdo entre estas Jargurasz nosz da o fator de
estruturz para o correspondente plane cristalograficc,

Umz contribuiclc importante desfe trabalhe €. portanto, a
introdugso, no formalizsmo aulo-conzsiztente do conceitc de

"Fator de Fsirutura para o espalhamento dinamice. Para isso

vemos redefinir a unidade de espalhamenta auto--consisteonte,
denomi nardo-a de Unidade Primiliva e introduzir o conceito de

Urmidade Nao Primitiva de sspalhamento come uma general izagHo do

comcel to de Unhidade Primitiwva.

5.1.2 — UNIDADE FRIMITIVA DIt ESTFALHAMENTO AUTO-CONSISTENTE

Ne capftule 2 estudamos o espalbamente de Aduan ondas
eletraomagneticas planas incidindo simetricamente scobre um plaﬁo
de dipelosz. A formagdo de duas ondas planas simdiricaz, com o
vetores de onda paralelos acz veteorez de onda deas  ondas
incidenter, prermile associar ao plano de cargas um slemenio
quaternar:o formadce pslas guatro ondas envelvidas no processo
de espalhzamento. As ondas incidentes e e=zpalhadas =8o chamadas

reapesctivamenie, mesocampo incidente & mezocampe sspalahado, A
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onda produrids pelos dipolos & denominada de “epicampo”.

Vamos. agora, reezcrevar matriz s Mk C2.289) de forme tal
que possamos  definir a ihidade Frimitiva de  e=spalhamento
auto-contcistente, come um plana de dipolos amssoaciado 8 vizinha
regido do ngago em ambozs s Jados representada atraves de uma

convenient.e mudanca de fase dada. respectivamente, por éa e &4

da _ -
elclp 0 1.t 0 ~-¢C r D &' e 0
K K K
= B S
Hk . . _ CELUED
Q -iba - .- z O -1 d&d
) -
) (rk/fk, ('fk, t‘k)/fk &
p,l 13t
Figura 5.1 - Reprezentag¢io da Unidade Primitivae de espalhamentic

auvto-—conziztente & of meReoampor agroci atdonr.
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espal hamento auto-consistente e relacioma as  duax  ondas

. t
ezpal hadas por um planc "matematice” Ak 2] Bt com as duas ondas
i

incidentes A; e Bk.

S.1.23 -~ UNIDADE NAQ PRIMITIVA, A MATRIZ ESTRUTURAL
Vamos considerar, agora, que as cargas elétricas neo
interior da cela unitaria estde situadas em planeos, com

densidade conztante, paralelos ao plana hkl & posicicnados nos
centres doz nUclecs espalhadores gque preenchem a cela unitaria.
FPor exemple, para uma substaincia de estrutura tipe "zine blend”
nas diregtics (6202  , (1112 e (0012 a cela unitaria conteéem,
respectivamente, um .dois e quatre planos atdmicozs estruturais

dencminaremos de “sub-planos fisicos” of quais formam um plano
"fisice™. A denzidade de cargas., rosicéo dos  mub-planos
espalhadorez e distancia interplamar =80 caracteristicas de
cada smubstancia quimjca;

Sejg um planc-fizsico com densidade de carga o, & Seus
sub-plancos estruturais com dJdensidades o&. =endo o, = o oo+
o .-t @ com n representande © numero de subplanos
estruturajé do plano fisico hkl.

Definimos como Unidade NEe Primitiva de espalhbhamento
auto-—consistente aoc conjunte de sub-plances estrutursis gue
complie uma cela unitaria associado aos e3pagos vizinhos cujos

limites correspondem aos limitez ji& definides anteriormente

para uma cela sem estrutura,



t
- m - el ctae e . - - L I g g

planos

estruturals ! an
ou P ©

I
! .
1
I
:

!
; H/istco
! subplanos
o fisicos
] e e T e——
r

—

'
|
1
1
1
i
I

e e am e m————

(620] {1111 [400] planc hkl

Figura ©.2 - Represzentaglio da cela wunitaria Lipo minc blend com

seus subplanos "fisicos™ ou plancs estruturais.

A=  Unidadez PFPrimitivazs gque compﬁé uma Unidade M3o
Primitiva s%co justapostasz de tal forma gque o limite superieor de
uma coincide com © limite inferier da outra. E a squaglo (B, 23
representa, também, a conlinuidade do campoc na superficie
fronteirica, onde o campce transmitide por wuma & idigual ao
incidente na cutra. A figura a seguir representa uma unidade

ngo primitiva
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——————————————————————————— + limite da unidads nide fgrimiliva

Sa
o) planc de carga
&d j
—————————————————————— 4+ limite entre unidades primitivas
Gak
o'k plano de cargas
6dk

————————————————————— 4+ lYimite da unidade nic primitiva

Fig. 5.2 -~ Representagio de wuma Unidade NZo Primiliva de
Espal hamento Auto-consisiente formada de duas Uni dade=

Primitivas.

Wilizando a formulag3o matricial empregada nos capitulos
antericres, podemoz representar um sub—ﬁlano por um produte ds
trés matrizes. Duas delas representam o espage wvizinhe nas duas
facez do planco dado pela respectiva wvarisg8c de fase para os
mezocampos © a terceira representa a interagl3c dos espalhadores

com asz ondas eletromagnetlicas.

ot id o 1.4 - st oioia
3 3 J

m = . . CE. 52

-1&id v -t ctZ-r
i J

-
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A matriz aszociada aoz zubplaneos estruturai=, aqui denominada
cdie "Matriz estrutural” & eobtida pelo produte das matrizes dos

X3

sub-plancz, chamsdeos de “"sub-plancz fizicozs™:

=
g

=3 7
3
"

T, ED

onde n & o numsrc cde sub-pl anes ke,

A Unidade n3c Frimitiva de espalhamento auto-consiztente
&, enl3c representada pela matriz estrutural M e zua fungio &
zemc) hante adquela da unidade primitiva, a gqual, como um
elemesntio quzlernaric stiveo, transforma dolis parez de ondas
interazgentes por mudancasz discretaszs om suas amplitudes e fazes.
L matriz ques representa a unidade nEc primiiiva de sspalhamento
Ltorna pozrsivel determinar & coniribuiglic, no proceszo de
espalhamentc, de - ums estrulura comnpl] exa par & mi feives
tranzmitido e refletide, por uma cela unmitédria.

¢ espalhamento por um crigial perfeitc formades de N plancs

fisico= peode =ar oblide ztraves de ume matriz ¢ delerwmi nada
per

N -
& = ¢ W2 .70

Vale recsaliar guo © determinante Gas metrizes & e &,

tambeém, unilariec. & o criztal ndo € perfeito, isto &, =e as
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matrizes as=ociados a cada planco & diferente, entho a matriz
que reprezenta o cristal serd cobtida pele produto daz matrizes

associadas a cada planc, izstoe é

N

¢ = 71 M 5. ed
r= 4

onde M & a matriz de cada planc "“fisiecoe” & N & o numers de

planos moleculares do eristal. Defeitos de nfEc periodicidade na
rede, que bem poderiam ser eztudados por este formalizmo ndo
sera, entretanto, Lratadoﬁ neste trabalho. Convém , lembrar, por
outro lads, que este formalismo nﬁo exi ge periodjcidade na rede
comn nas. demalis teorias de espalahémento dindmico,

Uma cela wunitaria que ndoc leva em conta a distribuigio
espacial dos dlomoz serd chamada de "cela matemdtica™, no caso
contraric, sera chamada de "cela fisics”™ em analogia acs planos

“mateméticos” o "fisices", anteriormente definidos.

B5.1.4 - FATOR DE ESTRUTURA AUTO-CONZISTENTE
Tode o tratamentc anteriormente deszenvolwvide para N

planoz pode =er inlerpretado comoe sendo para um cristal
perfeitc limitade onde cads plano represoents um plano hkl do
criztal. Inicialmente consideramos um crizstal sem ostrutura
formado apenas por plances de dipolos com densidade de cargas
o correspondent.e a toda & carga da cela unlitaria de um cristal
real. £ imteressante observar que, neste casn, temos uma

situagio completamente ideal onde a distribuig838c de carga
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esparia) neoirtersor ds cela & oem Lorne de nurleo atomion ndo &

considrerada. Oz rerultados oblides por KELLER o CAMPPOE {2371,

n

para ents ituac®%c, permitem tirar conclusbBes interescantes
sobre p refletividade., fransmitividade conservagio de energia =
leil de Eragg.

Vamoss wWilizor procedimeonts analoge ao aplicade na zegdo
4.4, Fara issoc vamos reescrevesr, para dois plancs fisicos

vizinhms 7. k, as equagtes dadas por (2.7) na forma matricazal,

desta wver usande & Matrirs Estrulural W

1 1

Ay {1 ‘{2 Aq
- CELoG)

{ 1

Ek fa {4 BJ

onde F o, f . f . f =5~ rms elemenlicos da matriz 4de acoplamento
. ) .

de duas unidzsdes nIn primdtivaz (ou fisicasl, Fodemos escrever

CEL. 102

MMvidindo & segunda equacze pela primeirsa e em ceguida ©

numeEr z2dor & cenominadsr por A" oblemcs
J
{ AN
B 3 j 4
Ro= - e T (5.31D
X A\

L " E{
fiAJ fz J
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Theta Laue oLr para Yr = -]
Theta Bragg 6»r para Yr = 0 (5.16)

Theta Ewald ©6=zr para Y' = 4

REFLETI VIDADE
T s
.
=

R
¥ 1 1 l T i I 1 |
-00.B% -40.60 -30.00 -20.40 -10.000.00  10.00 0.80 0.0 6.0 515.%

DESVIOC DE &8 (sego

Planc Matematico
—————— Plano Fisico
Figura 5.4 - Rocking curve para um cristal de Ge infinitamente
espesso, dire¢Zoc (111) com radiag¥o Cu-ked, polariza¢®o o, para

os dois tipos de cela unitaria, "matemitica" e "fisica®.
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Vamo= definir o Fater de Estrutura Auvte-—consi stents
Facthkly, romc a raz8c entre a largura dos picos "Fstrutural™
(cela “"fisica'™) e "N¥o Estrutural” Ccela "matemslica™), isto &

&CYr=13 - Ofo=“13 PEr - hur

Facthkty = - - (B 177
SCYm=13 — GCYm=~1J M - PLn

onde Ym = Y calculade na seg8o 4.4,

Oz resu)tados obtides para o fateor de estrultura Cnormalizaded

i

1y

30 da ordem daquelez obtidos ma teortia cinemdtica para o caso
e Atomos puntuaiz gue equivale no formalisme avto-consistente,
a tomar es subplancs fisicos com espeszura zero, A diztribuic3oco
rla carqga mno interior da cgla, representada pele Fator de
Estrutura, rezulta no estreitaﬁento do pico de uma estrutura
ideal, Desta forma o Fater de Estrutura pode ser considerade
como um defeito nesta estirutura ideal.

O Fator de E=strutura Auvto-conzistiente. representado pela
Matriz Estrutural ¢, conceitualmente diferente do fator de
sctrutura come determimado pela T@oria Cineméticé. Enquanta
naquela teoria o fator de estrutura € obtido pela raz3o entre
as amplitudes complexss dos feixes refletide » incidente, ambos
tomados do mesmo lado do planeo cricstalinoe, no formalismoe
autc~conzistente ele pode =ser definido atraves da matriz
estrutural - a qual envolve simullaneamsnte, teodas as quatre
ondas interagente=z. Os termos da diagonal secundaria da matriz
est.rutural representa, de certa forma, a raz8c entre as
amplitudes acima referida.

A diferenga maizs importante entre o3 doiz conceitos



resulta, entretante, da prépria definiglc convencional do fator
estrutura gque implica na adiglo daz coniribuig¢Bes de cada plano
de dipoloz exprezsa no formalismo linear da Transfeormada de
Fourier. Por outro lade, no formalismoc auto-conzistente a=
contribuigier nido se comportam linearmente em  face das=
maltiplas reflextes dentro da propria cela unitaria e entre os

plancos cristalines, nic podende, portanto, serem simplesmente

adicionadas.

.2 - FATOR ATOM] CO AUTO-CONSIEZTENTE

Uma ocutra contribuic&c importante deste btrabalho & a
introdugfoe, noe formalisme .aut-o-consi stente, do conceito de
Fator Atémico.

Considerando-se gque um Atomo ndc € um centro eszpalhadeor
puntual ., como concebide na teoria geométrica da difragdoe de
rajos-x, mas ocupa um volume finito, da ordem do comprimente de
onda da radiagZce wutilizada, podemos facilmenls concluir da
€1 s‘t,énc-i‘a de interferéncia entre os raios espalhados por
pontos distinteos do volume atdmico. Obviamente a diferenca de
Tfase enire dois desses raios espalhados varia com o aAnguwlo de
espalhamente &, conseguentemente a eficiéncia de espalhamentco
para wum sdtomo € uma fungio, t ambém, do angule &. Essa
sficiéncia no caso do espalhamento coerente de raio-x por um
dtomo com diversos eletrons como centres espalhadores, sem
levar em consideragio o movimento térmice doz alomos, &

expresza, de acocrdeo com a teoria convencional, atraves do fator

de
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atdmico fo v definido como a rarRo entre an amplitudez dasz
radiagBes espalharlas polo adtomo & por um el ﬁ{ron naz mesmas
condi cBex=.

U=ual m-er:t.e o Atomo, como centro espalhador, ¢ demerito
através de wuma densidade eletrénica X 72 =obre a qual =80
feitaz algumaz aproximaglie=, uma wvez que apenas a densidade

eletrdnica do hidrogénio & conhecida exatamente. As principais

aproxXimzgdes 8o devidas a Jamez e EBrindley 1921 [70)}. &Ho
el as:

1 - O= atomes =8c conzideradeors esféricos

e - 0O e:;pa.lhamé-nto por um aAtomoe indepsnds do =meu eztade de

ligagdo quimica.
2 - A contribuigic para-fo de um eletron oem wum Atomo cuja
densidade eletrédnica n3oc € conhecida pode ser estimada por um
process de interpolagio dazs contribuligfes calculadas de
eletrons =imilares em outros atomos.
4 - A contribhuiglc do eletron independe do extade de ionizagio
do atomo.

Sobk ascar aproximagBes o falor de espalham_mn{.o atédmico &

dado pela transformada de Fourier e=sférica

=~
£ = J AC7) menCkr). dCrD (5.16D
© o kr
onde p(:).d? ¢ o numero médio de eletrens em uma casca

esfeérica de raios r e r+dr, o{r) €& a distribuigic eletrénica

radial e k = 4nzenl &)\
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A denmidade eletréanica ¢ Adada por
(5.19)

onde y & a fungio de onda de Schrédinger gque, uma ver conhecida
possibilita o cialculo de fo'

Oz primeiroz trabalhozs realizador para calcular o fator
atédmico de alguns elementos remonta a década de trinta : Bragg
B West 1922 (78], Debye 1920 [79), James & Brindley 1931 (701,
Boewilogua 1921 (801, Pauling & Sherman 1922 (211, Outreoz mais
recentes introduz noveoz refinamsnicz como por ex: Viervell &
Ogrim 1949 [&2), Brjli 1850 (&832), McWeeny 1951 (847, Fréeman
1952 (851, |

Diversos metodos Ledricos tém «ido utilizados, para =a
mel hor determinagi, de.p{:h. Dent.re eles podemo=s citiar:

- Uzo da fungic do onda tipo hidrogénio

- Distribuicic eletrédnica de Thomas-Fermi

- Fungdo de onda de Campo  Auto-Consistente (SCF- self
con=istent field> de Harires

- Célculé variacional para orbitaiz atdmicosz tipo Slater

Cétomos leves).

1

FungBe=z de Hartree-Fock

Quandoc uma onda eletromagnética incide sobre um &tomo o
=palhada peloz diverseos eletromz que o© constitue. Se o
comprimento de onda da radiagBc € da drdem do di&metro da

secgdo tranzverszsal efetiva do atomo a

173

ondas espal hadaz pelos
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elotrens em direghes diferenies da incidente e=lario defasada=,

produzinde as=im uma dimnui¢glo na amplitude com © aumento do

angulo (292 de ezpal hamento.

Figura 5.% - Espalhamento por wuma distribuigic esferica de

carga elélrica (representando um atomo com volume finitold.

Ho tratamento cinemalico costuma-se considerar o alomo
como :1i) =endo punlual (aproximagao geomélricad ou:; iid finito

com uma distribuigfio de carga esférica. 0O fator de espalhamento
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atédmico ou falor de forma corrige o7 resultadoz da aproximagheo
geometrica. A di=tribuigfo de cargas, ontretanto, nom sempre
pode ser consider ada sférica como no caso do diamante onde
Turge uma reflexdo proibida nAo previ sta no cazo da
e=fericidade do dtomo de carbono.

Conszderando~se o formalismo auvto-conzistente que utiliza
como unidade de expalhamento um plane de dipelos com densidade
conztante e continua de espessura  Iero, - denominade  “plann
matematico'” nox € permitido 1maginar o atomo como formade pela
justapozicio de planor de wlementor infinitezimai= de cargas,
cada um deles fambém de espe=cura zero. Azsim o volums ocupado
por um plano atémice e preenchido por uma serie de plancs
“"matematicoz’, chamados #qui de zubplsanos atomicox, cada wum
delez com sua correspondente densidade de carga, cuja carga
total e 1gual 2 carga do planc atomico.

Vamons considerar o &tomo come sendo esfdérico. Heste ca

|}

o
podemos utilizar uma diztribiigdo gauz=iarna para a dencidads de
carga cuios pardmeiroz jndependam do dngulo de incidéncia.

A carga totzl do plane atdmico (gub-planc fisico com

denzidade o 2 e, entio, diztrihuida pelos subk-plancr atdmicos,
3
cada um drlez com uma cenfidade de carga o, de forma aue
I
-
o = }: o e o = Z o (5. 20D
o ; R Al »n

onde o, € & denzidade superficial de cargas que correzponde a

carga total da cela unitaria. j& referida no item anterior.
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Figura ©.& - FRepreszentag8Eoc planar discretz de uma diztr:buicio

esfericz de cargas, modulada por gaussianacs.

A disléncia entre of subplaznos atomicor depende. por um

lads, do raic da segdc de chogue efetiva do &tome &, po

=1

outre,
de gquantcs subplancs estejamor considerande no model o,
Frocederemos azgul de forma andloga ao cazo anterier pasra =
cela estrutural. O sub-planc "fizico"” que antes era um planc
"matematice” de especsura zoro representedo pela matriz W orora,

agora, conziderado um plane estruturzl atédmico, formade por

novos  plancz: "matemalicoz” sgul denominados de “subplanos
atemicos'. © produte das malrizes associadas a cada sub-plano

atdmico cara & matriz oo sub-plapo fizice e o produto d=z

13



I
Hla = I:l

onde N & o numero deo de sub-plancs figices da cela estrutural,

¢ M e o numero de sub-plances atédmicox de cada zubeplanc fizjice.

e ———  zubpl ancx
— atdmicos

- Atomo 1

————eee— subpl anos

e - at.éamicos

—— e At omio®

—_

Figura 1.7 - Reprezseniacfe de ums cela urnitsdria nas trés

=ituagher "“"matematica”™., com estruiurar "fizica”™ e "atémicas'.

A C

la estrutural atdmica merd, agora, representada pela mairiz

Ma = (5. 223
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Fodemos., entdo, sscraver ar equacbhes

dadas por (2. 37) na forma matricial

Al A A At

k 1 2z J

4

R A A £

k =] A 1
A= A A+ 4p
k 1 3 VA
11 L
B = A A+ AR

k 3 3 4 ) -

Dividinde a segunda equagidoc pela primeira

; . r
numer ader e denominador por A obtemes
§

cond: gAo de

R =K . K cohitemos a sguagio qguadratics
3 1+
£ -4 A
T - — fR+—-;42-o

,
4
it

para dois planes

Semel hance Geomelrica

vizinhos

CR, 240

=eguida o©

de Campo. isto &

C5. 262

CB. 2872
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onde

correspode ao paradmetro Y para 8 cela unitaAria com  vol ume
atdmice finite indicads pelo indice a.

A ahélise- €, tambem, andloga aquela feita para a-= molugles
obl.idas para as ceias "matematica”™ & "fiszica'". Desta forma

podemos Lambem considerar o angulos caracteristicos, i=zte &,

frara alguns valores particulares de Yg' como
Theta Laue S para Yd = -1
Thet.a Bragg ©dsa para YA = 0O 8. =29
Theta Fwald SEA rara Y} =1
bExfame=s intereszsadozs em  caleoular a contribuicdo da

geomelria do Atome, isto &, deoe volumes e forma no processc de

ezpalhamzanlc. Devemo:s, pertanteo, i=zc

lar & conpiribuigie da
eztrutlurz da c¢ela unitaria. FPara issc wvamoz conziderar  uma
diregaoc hkl énde exizta., apenas, um plano atdmico por cels
unitariz, por  exemplo o planc (6202, Desta forma & unicea

estirutura a =er cons.derada € a estrutura atémica e a matriz

seztrutural ceincide com 2 matriz “"meiemztica". Tomadas e=ias
precaugbs=s vamos definir o Falor de Aldmico Auto-conzistente

Fai, coms a razfo entre a largura dos picos "Eztrutural

Alémice"” & "Nio Estrutural” C(celsa "matemalicza'), i=to &
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GCYA=1D - 9(YA=—1) A - GLA
EFAT = = (5. 300
e(Ymrib — G(Ym=-1> 6EM - OLM

O Fator atémico ¢ apresentade, graficamente, en funclo de
sen®-A. Mantendo o comprimento de onda XA constante variamos o
angule &, © que equivale dizer que estamos "olhande" o Atomo
por diversos Angulos e "observando' a sua forma.

Considerandoe uma distribui¢io discreta modulada por uma
distribuig3c gaussiana nermalizada com os parametros "varianca''
e altura arbitrarios, calculamos as larguras dos plateés
"estrutural atdmico” e "matemitice" em funcZo de send .

14
13
12
11+

10 =
g

Fator Atdmico

I[TII—FIT“‘

— Tt
C.0 1.0 2.0
sen(V )/ X

Figura 5. &8 - Fater Aténmico para o Silicio czleulade pelo
fermalismoe aulo-consistente com uma distribuigfc gaussiana
tentativa comparade com os resulitados publicados por L. Pauling

E J. Sherman, Kristallegr. 81, 1 (1932>.
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Oz resuliado= oblidos por neés apont am PAara umn
possibilidade concrets da vlilizaglo do formalismo
alto-conzisztente no estudeo do fator alémico. A ditjculdade
rezide, como em qualquer outro formalismo, na  obt engio da

fungdo denzmidade de carga de cada zub-planm atém co.

.3 - FATOR DE FOLARI ZACEO

Fm difracfo de raios-x =3o poucor oz trabalhes =cbre
polarizagdc apessr dm recente interesse  des strénomos  na
inveztigagio =mobre = po,larirzagéo de fonles intensas rajos-x
2651 .

Nezte +trabalhe, definiremes o fater de relarizagaoc a
partir do formalismo auto-conzistente.

Umz wvezr que coeficientes de {ranzmi=sdo e de reflexio

dados pelas eguegBes (2.2 =io diferentes Para as polarizagties
n € ¢, o produteo mMliimo no preceszo de e=spalhamente por um
criztal e. tambeém, diferente. Vale 2 penz relembrar gque  a
tecris de Ewsld tem o eletron como unidade de espalhamento e
por izso 2 polarizagfo € considerada a nivel de eletren, Mo
formzli=mc auvtle-consistents, por eutro lado, a unidace de
espalhaments & um plane de dipolox de ScTpeSSuUra zZero &,
portanto, & polarizagio ¢ considerada a nivel de plznc de
dipnles. Neste caso & conlribuigfc das ondez de dipeles &, em
geral, diferente para as ondas & e %, enguantc que na tecria de
FEwald este resuliado nidoc pode ser previsto.

Vomos definir, agera, o Fator de Folarizac2o utilizando



prcmcwitmcfdcw analogo aor apleriores para o caleculoe da largura
do plats, em Lermos dos &ngulons caracterizticos.

Vamoz calcular a largura do plate para o5 dois rases de
polariz=ag8o, izte &, vames calcular o= Angules caraclerfcticon
para oz caszscs! no primeiro, az ondaz incidem nobre o cri=tal

com polarizagio m: no sequndo, com a polarizacio o,

Tlm_m

l
l
!
|
|
|

|
|
|

|
!
‘
l

REFLETI VIDADE

1

_——/_':—'

B0
{ l ki i I i i I I T 1.
52,82 -48.80 -30.00 -20.60 - 16.60 0,82 16.80 20.62 30.80 4B.83 5060
DESVIO DE & (segd

———— Palarizagioc o

Figura ©£.2 - Rocking curve para um cristal de Ge infinmilzmente
espescso, diregdo 1111) com radiagio Cu - ket com cela unilaria

“metemdilica', para os deis estadez de peolarizacio noe o,



e f ini mos o Fator de Polarizacqo no formalismo
auto-consistente como a razac entre am larguraz doz platoés

obhtides naz duaz situaglesn acima:

aY =10 - Y _=-d0 orn - OLn
n n
Frot = ) m— T " ——— (5, =10
1 Yo_=1) - 8¢ YO,"'“ij SEo - 8L

O resultadc@ obtidozs por nds concordam com o obtidos
pele formalisme convencional, isteo &, a razdo enlre as larguras
dos platés € igual a cos(28), com a precisic de quatre casas
decimai= e concordam entre si atée a setima casa d@cimal. E

importante ressaltar que oblivemos re=multados zemelhantes para

ae
14

todos o= tipos de celas unitarias, “primitiva matemsdtiica

"estrutural fisicat ou "estrutural atémica

E  imporiante  chssrvar  gue o falo de  nEs fazermes
aproxi magexs analiticeas em nosses calculez, & zom a parte

numerica realizads com a2 precisdc doz computadores, nos permite
obler resultades bastante confiivels.

A tttulo de ilusirsc3o vamos mostrar oz resultados eoblidos
pars o fater de pelarizmag3c utilizande o calcule da largura do

platd na reflexdo [111) do Ge, para oz dois eztados de

comCE28d = 0. eE24ez2]1 70
FpollM2 = TEREM(nD - TRREM(0eDd = 0. BERB4ZBEZETO
FpoltCF2> = TRRrlm)-TERFCo2 = O.BER4ZECIIBE
A= tabelam a seguir apreszentam oz resultadoz cohiidoz para oz

diver=zcs &ngulos que possibilitaram oz ciélculoz acima.
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Figura 5.10 - Rocking curve para um cristal de Ge infini'amente
ecpesso, na escala Y. Direg8c [111], radiagdo Cu - keu com cela

unitariz "fisica’™, para ovs dois eslzados de polarizagdo n e o,



TABELA 5.1 -Angulos caracteristiicos na polarizacko o

Folarizacko o Folarizacloc o

Flanc Matemi&tico Plano Fisico

8o = 13. B579938394060° 8o = 13.657993894060°
oLM = 13. 657003804060° 6LF = 13.659093533723°
oM = 13 661762614051° 6pr = 13.661763354647°
6EM = 13.665533868391°  8Er = 13.664436012271°
LM - Bo = 0.0000000001 * 6LF ~ Bo = 3. 9587027853
OpM — GLM = 13.5B73952049° frF - fLF = 9. 61135532589"
SEM - ©BM = 13.8755015844° SEF - OBF = ©.B215674484°
SEM - SLwm = TRRMCeD fer - OGLF = TRR¥CoD
TRRMC oD = 27.143898709° TRRFC oY = 19. 232022774

1

0. 70B554226

FacCod = TRErFCeD - TRRMU 0D

TABELA ©. 2 - Angulos caracteri{sticoes na polarizagZo n

PolarizagZo n Pelarizag3o n
Flano Matemitico Flane Fisico
o = 1= 6579938940500 o = 13 65?9938940800
SLm = 13, B5e414522%05° SLF = 13, 650301486142
M = 13.5517830899190 SpFr = 13.6517838740570
Sem = 13. BBS113280157° SEF = 13.664137898010°
LM -~ Co = 1.5142818798°" SLr - fo = 5.0313314931°
Spm — SLw = 12, 054B434192° _ SBF ~ SLF = B.030BTE4949!
Sew - Ssw = 12 0BOSY7eRESZ! SEF - 8pr = B. B4A720B2308°
fem — 1M = TRRe(rD | SEF - SLF = TREr(nD
TEEMCR> = 24.115420268" TRERFCRY = 17, 08B70B27S5!
Factlnd = TRERr(rD-TREM(nD> = O.70BSS4217
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5.4 - FATOR DE ESTRUTUREA PARA MULTICAMADAS

Nesta secclic nes estendemos o conceite de Fator de
Estrutura para Heterc-estruturas, estudandoe o comportamente dos
Perfis de difrac%c para os deis casos de celas unitidrias com e
sem estrutura, iste &, caso Matemdlico e caso Fisico., Definimos
o Fator de Estruture e Fater de Polarizagle para multicamadas

de forma andleoga & das secglSes 5.1 e B 3. respectivamente:

a':‘r{Yf =1) - *.':‘*CYf =—12 SEFr - fLF
FActhky = - =
Y =13 - 8CY =-14D HEM - LM
m m
LY =13 - Y _=-1D SEnr - Sun
m E m
Froi = =
= - HLY_=-1. & - &1,
MYG 1> {}fY!:r 12 Sro - SLe

A distribuig¢8c da carga elétrica no interior da cela
unitaria das substancias componentes da multicamada f'ornecé
também, éomo no caso de substéncias puras, picos de reflex3o
total mais estreitos que no caso de celas matemiticas. A anpalise
‘de tais picos ¢ mais complicada e exige um estudo mais
sistematice para cada pico. Vale salientar, entretanto, que
utilizamos © mesmo formalisme, para estudar substAnclias puras e
multicamadas de qualgquer espes=sura, o gqual toma em conta tanto
os aspectos cinematiicos como dinamicos do espalabhamente de
raio-x. Iste ¢ possivel devido a "Unidade de Espalhamente

Auto-consistente” definida na secgdo B.1.2, a qual JA contém as
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condices de contorno asscocliadas, Desta forma as considerac¥es
sobre as propriedades periédicas e homogéneas, t5c necessarias
nos formalismos costumeiramente utilizados, s8¢0 irrelevantes no
Formalisme Auto~-consistente.

A figura 5.11 mosﬁra o comportament.co dos picos central e
laterais para as duas situagBes com, cela unitaria Matemitlica e
Fisica.

Nas Tahelas 5.3 a 5.7 mostramos os fatores de Estrutura e
de Polarizacio, e as larguras dos picos matematico e fisico
espressas em termos das diferengas angulares obtidas para os

segulntes casos:

Theta Laue B para Y = -1
Theta Bragg &n para Y =0
Theta Ewald 9r para Y =1

iste &, a largura do blatn‘: ¢ dada pela diferenga entre os
Angulos Theta de Ewald e Theta de lLaue para todos os casos de

polarizagdo e de Lipoes de celas unitérias matemdtica e fisica.

A leli de Bragg cinematica para multicamadas pode ser

exXpressa por

Ni. d4+N2. d2
Ni+N2
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onrle Ny, di. Nz, e dz <&~, respectivamente o numere e rl ances

-

molecul ares o distancia interplanar das substénciac 1 o &,

1.n0 -+ ———
o Tl | (: ' N
. ! ' ' :
s I ' f !
g | | |
n.80 -4 I ! : '.
e -1 ! H t h '
- : : ! ! 1
. ' | ! ! — 1
- 1 1 | ; __:
g - : : ! i 1
- ' f . t t I
/) 0.60 ' { ! ! '
]
g o '! : : ': !
E 400 .' ' t ?
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GaAs com, respectivamente, 1024 e 5iz2 plancs moleculares cada.
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TABEILA .3 - PICO CENTRAL

Cels de Super-rede com 1024 planos de Ge e Ti& Planos de GaAs

F'hkl(flli) = (. 707218318 dh!r.l = 3. 2e58470R28 XD
o = 46107536082 Cel &%) or = 13 B4724095 Cgraud
Polarizagfo Pol arizacso n
Flano mrtematico Coud (seq.D Flano matemalice (M) (seq.D
fp-0o = 0.0 | Sp—90 = -0,224536071
PB-OL = 13,24466543 Bp-0L = 11,BR4SS453
SE-9p = 10,95137474 SE-fp = 9,8148111
SE-HL = 24.19804016 . Or-8L = 21,49208574
Flano Fisico CoF? (seg. > Plano fisico (nF) (seg. D
Sp--Ho = --0,54800009 9p~-fo = —-0, 67BEEROHE
Hp--81. = 9,;8411335 fp-OL = R,10725987
SE-9p = 7,92548303 PE-98 = 7,09634285
SE-®L = 17,10959637 9E-OL = 15,20360273
Largura do Platd (LD (segundos)
Lov = 24,19004016 LaM = 21, 49906574
lLer = 17,10950637 o ler = 18,280360278
Fator de Estrutura (FED ' Fator de Polarizac¢dao C(FPD
Fo = 0,70712382 Fuv = 0,888536854
Frn = O,70717504 Fr = 0,8886009
thl = O,70721832 Costad) = 0,8886514
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TABELA - S.4 - PFrimeire Fico & FEsquerda

Cel a de Super-rede com 1024 planos de Ge e 517 Flanos de GaAs

éap = 13.63776856 (graw Spy = 13,63706957 C(grauw
fo = 13,6370895621 Cgraud A% = -0, 000639899 {graud
:;da;;;;gao o P:larizagao n*““mnwuu_
Flano matematico Com? (seqg. ) Plano-ma(ematico {nM) (=seg.)
Sp~-%py= 0,0 _ Sp--fpy= 0,5648176

Hp-o. = 3,651 8736 Op-81. = 3,52387113

SE-O8 = 4,665561400 fE-6 = 4,16567668

SE-O1L. = 8,321780137 Gr-8L = 7,48%3854978

Plano Fisiceo (oFd (seg. 2 Plano fistco (nrr) (segd
op-90 = 1,3643608 fp-Bo = 1,66327938

Sp-$L = 2,7436838 SB--01. = 2,47971921

BE-UB = 3,3248B214 Sr-8p = 2,95092201

SF-9L = 6,06B4782 Or—-01. = B5,430711c

Largura do Flaté (LD C seguncdos)

Lo = B,31780137 LM = 7,4RA54978
Lor = 6,0684752 lar = 5,430711 722
Fator de Estrutura (FE) Fator de Polariza¢®o (FPi
Fe = O,72057684 M = 0,9004c422
Frn = O,72810816 Fr = 0,8349054
Fhkl = 0,70721832 Cos(29) = 0,88882416
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TAREFLA - ©. 8B - Primeiro Fico a Direita

)

Cela de Super-rede com 1024 plancs de Ge e 512 Flanos de GaAs

Sap = 13,6058760] fry = 13 B5640553

o = 13,65640552785 AD = 0,00052881 Cgrau)
Fol arizagfo o FPelarizacqo n
Flane matenmatico (o) Flane matematico Cnmd
gp-&By= 0,0 _ SRp—-8py = -0, 3405601 1
S -1 = 2,R0B447C1 fp-01 = 2,5975a9001
SE-8p = 4,17998909 SE-9p = 33,7031 9397
JE-PI. = B,983437 JE-81L = 6, 30078898
-;;ano élgico CoF) ) Plane fistco (nrFd
Sp—-%o = -0,80685047 7 ¥e-%o = -0,976320683
Sp—%L = 2,20451458 Op—-PL = 2,01 05995
SE-9B = £2,9237137 SE-9pn = 2,88298073
BE-OL = 5,12822822 HE-OL = 4,89326023
Largura do Plats (L) (segundos)

Low = €,983437 LM = &, 3007880353
Lor = &,123822882 Lnrh= 4,59326023
Fator de Estrutura (FED Fator de Polarizacaxe C(FPD
For = O,723434159 Fu = 0,90224756
Fr = O, 72899763 Fr = 0,B89568171

FhkL = 0,70721832 Cos(28) = 0,88851 466
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No Apéndice B aprecentaremos resultadeos para ocutros picos

satélites para a mesma multicamada agut estudada.

5. 8 - ARSORCAO

!
Bl

Bl - INTEODUCAD

A absor¢idco da radiagio nm processo de interagdo com a
materia fol considerada, primeiramente, por Darwin [3) em seu
trabalho pioneire sobre o espalhamento de raios-x. Ele
introduziu a absorg8do comoe um fator complexo, ewclusivamente,
sabre a amplitude dm feixe tranemitido. Postericormente Prins
{89) moedificou o modelo proposto por Darwin intreduzinde dois
fatores complexos para os feixes refletjdos nas duas faces do
plano eEpalhador.-SEUS resultados estioc em bom acofdo com os$
resdltsdos experimentais. Ewald {90), considerado <o pai da
cristalegrafia moderna e autor de um dos mais expressivos
trabalhos no campo da difrag8o de raies-x , hesitava em aceitar
fatores complexos para a absor¢io, ceme os acima <itades ou
atraves da Polarizabilidade complexa. Esta tultima ideéeia foi
incorporada por Lave {18] em sua extens3o da teoria dinAmica de
Ewald e justificada através de consideracBes guantum-mecinicas
por Kohler (911, Ele assumiu que a fung3o densidade eletrénica
& complexa, com as partes reél e imaginaria periddicas no
espaco. Isto equivale a considerar a 1inclusic de um terme de
fricgio nas equagcdes de movimente dos eletroens. Ewald [9Q0)

considera este fate como um "dubious procedure' para a absorg¢fo
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causads pela ejecdo de totoeletrons, que se trata de um
fendmeno quantice e  estatistico. @ mesmo ponto de vista
ectatictice fol expressso por Darwin e Moseley 13}, (S2]. O
primeire deles, o qual usmt o fator complexc, para a absorgdn,
com> primeira  aproximagio consider;. n~  entanto, "a less
catisfactory assumption', pensandc na possibilidade de "a meore
complete Ltheory in a future paper”™.

[xis pontos de interesse emargem com respeite a forma de
espal hamento aute-consistente para os rajos-x proposta por
Keller [(31):

id O conceito de unidade de espalhamento ¢ extremamente bem
comportade para incorporar a absorgio consideradé como um
event.o estatistice de acorde com a idéia previamanete proposta
por Darwin e Ewald,

iid Incluindo-se a absorc¢io, o concelteo de unidade de
espal hamente mantém intacta a auto-consisténcia. Este dltime
fate & ainda maic notivel desde quande o préprio Ewald deixa
aberte o problema da absorg3o pela simples raz¥o de ue  sua
t.ecria era ‘“complicated enough even for the non-absorbing
crystal®.

Neste tratamente atentamos para conciliar em um quadro
comum duas caracteristicas aparentemente contr&ria# para a
absor¢cie: a origem, coma definida pelas leis quaAnticas d»o
espal hamente, e os efeites da difragic, usuvalmente tratados
pelas leis cléssicas da teoria eletromagnética.

£ bem cmnhecido que para o ralos-x a2 principal

contribuicico para a absor¢do € devido as oscilages dos
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eletronse das camadas majis Internae de &toms o qual dependendo
do modelo de absor¢fio aceito pode fLambém preduzir a emiss¥o de
eletrone de alta velocidade, A absorcfeo ¢, portanto, altamente

localizada e representa um evento esporadico afetandes eletrons

Q

indivirdais de forma ectatistica, cujos resul Ltadns =1
detinides pelas leis quanticas do espalhamento. Para ser mais
explicite, a absorgl3c nZo acontece, similtaneamente e a todo
instante, em todeos o= pontos do plane esgpalhador, como na
vercan da polarizabilidade complexa ou dos fatores complexos da
absorc3o. Agqui nos admitimos que  wuma parte dos  fdtons
incidentes npa superficlie do planc espalhador, numa média

ectatistica sobre o tempo é, simplesmente, desprezada no evento
de difragfo. O numero de fétons que corresponde & parte
abzeorvida ¢ subtrafide de numero teotal de fétons de modo qgue
eles nac participam di processo de ezspal hamento
auto--consistente. Este enuncilado resumé n efelto da absor¢idc na
difragic. E comum considerar o campo elétrice como o principal

responsavel]  pela  absorg3o. Em nosso case temos um campo
estaciconarie aginde sobre um cenjunte de planos de dipolos.

Este campo estacionaric ¢ formade por duas ondas incidentes as
quals incluem, também em um modo auto-concistente  de
espalhamento, 2 centribuigio dos dipoles dentro deo mesme plano
sobre o Aqual consideramos a absorgfo e a difragc3o. © efeite
total da difrag¢dc implica em trés casos dependendo da

intensidade do campo elétrico : {23 o padrfc de ondas "standing®

define uma intensidade zero © qual leva 2o conhecido efelto

chamade de  absorg&o andmala, ou melhor dizende, absorgi3oe



’ | 108

arnomalamente baixa, 1§) o r:asé- tipice definindo a absorgio
proporcional A& primeira poténcia da intensidade do campo
elétrico e 111D cambn exiremamente intensn o qual requer
ahsorgdn  proporcional A sequnda ou poténcia superior  da
intensidade do campo elétrico.

Enmiianta dentro _do mesmo modela de  espalhamento nds
podemos utilizar diferentes model os de absorgio nos
restrigiremns as consequéncias da absorcio ne fendmenno da
difrac3o. HNesle caso temos somente que definir um unico fator
de reducdc apropriade para a intensidade do fluxe de fétons, o
qual recai, de igual forma, sobre todas as componentes », y e 2
do campe eletromagnético incidente

G modelo microscépico de absorcdc e, ~omo  esperado,
i ndependente do estado de polariza¢dc dos campos incidentes.
N&o existe, portante, necessidade de usar coeficientes de
absorcfo diferentes para os dols estades de polarizagio.
Anal ogamente, ndo serd necessirie ter coeficientes, tamben,
di ferentes para cada uma das ondas interagentes,

Em suma, no formalisme auto-ceonsistente reconsideramos o
fendmeno da absor ¢cadnm azsumindo como sendo um evento
fotoelélrico estatistice de ocorrédncia microscépica localizada.
A partir desta asssumglico surgem cinco pontos importantes que
merecem Ser explicitados: |
i) A abseorcfo toma lugar exclusivamente no sitio do eletron,
arranjade come um conjunto de planos paralelos de dipolos;

&) Ecte & um evenlo localizade com probhabilidade de ocorrer, o

gqual pode ser considerado como proporcional a primeira ou a
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potanciae de ordem superier do rampoe elétrico estacionario
recititante que i1ncide sobre o plano de dipoles,

R 0 rampo elétricn estacionario ¢ dinamicamente formade por
duas ondas eielromagnelicas planas, simul tAnes e simetricamente
incidentes cobre o planm de dipoles, com amplitindes aJustadés
ammtom-ronsistentemente sobre  todo o espage de cri=stal o sob
inclus®e da absor¢dog

47 ~ fluwm de fdotons Incidentes & Aividide em duas partes
distintas e disjuntas:; uma, zobre 2 qual a absorcAo & levarda em
renta, permanece rom a Iredquéncia desconhecida, 2 considerada
irretevante para o maodeln de espalhamente, 2 outra aque teoma
parte no models de espalhamentn € determinada pela exala
satisfagie do principio de auto-cansisténcia de Ewald., Somente
este ultimes, para o caso de n¥o absorg®a, esti apto a garantir
A cbngervagﬁo de.enérgja.

5y O efeito da absorgle & representade por mmm perfil de
difracio da radiagic a qual pode incidir com polarizagso
eliptica ou em ambas os estados, separadamente, 4de polarizagfo
n ou o O resullados podem ser, também, obtides para um modelo
de ¢ristal finite ou infinilo, isto &, =sob as conzidera¢fes cie

Semel hanga Gromélrica de Campo.
5. & 2 - O MODELO

Vamos considerar, itniclalmente, o modele de cristal
finito, representado por um conjuntc de planos paralelos de

Adipelos, cada um deles submetido a agZo de duas  ondas
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eletromagneticas planae com  polarizacio ~ =imetricamante
incidentes nas duas faces., Consideramos rue wuma parte da
energia incidente ni¥a participa da difrag&oc o, portanteo, é

subtratda da energia tet2l incidente. Podemos eccrever:

mnde os indires v 4 e o signiticam, recpectivamente,
S| r.:r:i dente’, “transmitida™ e "absorvida®”.

O campe total aute-consistente gue produz as oscilagSes
nos dipolos 4 dado por

F'= 1.8 [AH o At o+ @ ] R, XD

A energia absorvida & proporcional a este campo e pode ser

aescrita como

O balanco de energia &, entio

&1|2+ I E_g\.lz =

- o 2H [IAL|2+  Hid |c§_3') (AR + B+ A'+ mt)f] (5. R7D

1-p

onde O < p < 1 fépresenta a probabilidade de absorgfo do féton

e p & o paramebro de absor¢&o dado por
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Figura 5.12 - Amplitude=z e Fases das ondas envolvidaz no

processo de espalhamento auto-consistente com absorgéo.

O= aAnguleos 9L e 9, limites do platd, correspondem a duas
situacBes onde as ondas incidentes est8c com seus vetores de
polarizac®o, repectivamente, em oposi¢doc de fase e em fase, ©

que equivale a dizer que o campe resultants possue,
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respectivamente, amplitude minima o mixima, MNeste medelo fica
claro, portanteo, que a absorgieo introduz uma assimetria no pico

de difracio com absorg8e mails acentuada na diregSc de fr.

1.0 N
0.9 -
i
1
Q. R -
i
0.7 -
.
9 0.6 -
a i
S 0.6 -
» 5
o |
o RS
0.3 -
5
0.2 +j
i
:_3
0.3 -'—j

Lt 1 I Tl Tt St St s Il SRR e et Uk i St S S i A B St A |

i3.63 13.64 13.65 13.66
ANGULO DE DIFRACAO (Grauw
Figura 8,13 - Refletividade verzuzs Angulo de Difrag3oc para um

cristal de Ge [111] com 16184 planos moleculares, Peolarizagdo o
Plano Matematico. Paré&metiro de absorg3c g = 0.0001. Radiag3oc Cu

Keos.
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Fara outros modeloc de absorcfo proporcional a pf&éncias
suprertiores com respeitoc a intensidade do campe incidente
podemns, de forma analoga A sequnda poeténcia, oltar o balance

e enseriogia

NN

Jclo (At R+ Aty "

- P
= e [|A1|2+|Bt|z+ 12 - =) ] (5. 3Q)
o] AP+ ] R
ocie P ¢ a probablilidade para a absergao proporcional 3
™

proténcia w-dsima da intensidade do campo. Nestes rcasos o
coeficiente de absorgio ¢ dado por

. [<3r 1A'+ B+ A%+ BT -
¢ = —— 1In [ 1+ 12 - 2 2 ] (5. 400

[t ph C, &‘l' 4 I Bt...}r-

No formalisms aulo-consistente vale, em qualquer situsgfe,

a relacio

| &% 1%+ | B} = Jat)? + m')? (5. 41>

e que equivale a dizer que qguando a absorgdo ¢ considerada a
energia transmi tida & reduyzida de um fator e 2H
sendo, portanto,adiciconada de uma parcela equivalente 3 energia
absnrvida, preservando-se a ideéia de auto-consisténcia ]

mantendo-se o© balango de energia. A titule de ilustracgio
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mostramos o© pico de difragBo para um modelo de absorcgio

propocional a segunda poténciada intensidade.

1.0
0.9
0.8
0.7

0.6

dade

0.5

VI

0.4

Reflet

0.3

0.0 -
S~ NS B T U B B N SN (N S B B S S B S R U T B N S B G d e R
13.63 13.64 13.65 13.]66

Anguto de difracdo (grau)

——— 32768 planos moleculares
—-~-- 16384 planos molecuiares
+++4++ 4096 plonos moleculares

Figura 5.14 - Refletividade wversus Angule de Difrag@o para um
cristal de Ge [111) com ceoeficiente de absorg3oc proporeiocnal ao
quadradeo da intensidade . Peolarizag®c ¢. Plano Matemitico,

Radiac8o Cu Ket. Parametro de absorg3o g = 0. 00004,
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Neste trahalhe nos premcupames em mostrar a relativa
simplicidade de tratar diferentes modelos de absor¢#o atraveés
e formalismo avt.o-consistente, dej xando para futures
trabal hos o estude silemAtice e considerasces sobre as

implicagten f'isicas de tals modelos.
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CAPITULO €& - APLICAGSES
6.1 - MULTICAMADAS E SUPER-REDES
6.1.1 - INTRODUGCXO

Multicamadas s¥o estruturas cristalinas compostas de duas
ou mais substancias dispostas om camadas crescidas
artificialmente. A primeira delas foli obtida em 1970 com
substancia semicondutora por Esaki & Tsu {93) através de uma
técnica de crescimento epitaxial.

O ritmo acelerado da industria eletrénica tem exigide a
utilizagdo de técnicas cada vez mais elaboradas no crescimento
dessas estruturas semicendutoras artificiais. As técnicas mais
comuns szé implantag®o de ions, difus¥o, evapcrag¥%c e deposicio
para multicamadas de metal metal ou metalrsicoclante, felixe
molecular epitaxial (molecular beam epitaxy..MBE) ou deposig¢¥o
de vapor quimico metal —orginico (metal-organic vapour
deposition, MOCVD) e deposigic de Langmuir- Blodgett (LB para
materiais organicos. O crescente interesse em multicamadas ou
filmes finos vem do fato de que tais sistemas tem propriedades
governadas, principalmente, por suas superficies e interfaces.

A repeticfio de um conjunte ou "pacote" de camadas, que
forma uma estrutura cristalina modulada ¢ chamada de
Super-rede. Do ponto de vista fisico s¥o detetadas propriedades
interessantes particularmente em éptica e transportes elétricos

com aplicagBes tecnoldgicas em laser, circuitos integrados e



117

hiperfrequéncias (Bartels & Nijiman, 1878 [(94]); Palmier, 1981
[(95]; Bartels, 19830(96). principal caracteristica do ponte de
vista da difracko de raios-x ¢ o aparecimento de picos ou
satélites em tornc do pico de mixima intensidade., cuja
localizacko esta relacionada com a média dos parimetos de rede
das substinci as component es., C principal cbjetivo dos
experimentos de difraglic de raios-x em multicamadas ou
super ~-redes tem sidoc a determinagXec do periocde médic da
estrutura; pouca aten¢lico tem sido dada ao est;udo de
propriedades outras gque nio as de carater puramente
cristalograficos, em parte devido as dificuldades com o
formalismo utilizadoe, Muliicamadas e Seper-redes (ém sido
largamente estudadas nos Gltimos anos por difragcioc de raios-x
utilizando, principalmente, as equagBes de Taupin 1964 [(S7]1 e
Takagi 1969 [98]1: Chang et all, 19873 (98], Segmuller., Krishna &
Esaki, 1977 [48]; Kervarec at all, 1884 [51]; Vardanyan &
Manasukian, 1985 {521, [(53]; Rieutord et all, 1989 {100]). Apesar
de apresentarem uma solucio geral para a reflexZfc dinpamica de
uma camada epitaxial de espessura arbitraria wW. J. Bartlels et
‘all (19862 [54) consideram que o entendimentoc para o fen?meno
da difrac%c de raios-x em multicamadas regquer a elaboragZo de
uma teoria dindmica para © caso Bragg :" ...1t is hecessary to
elaborate the Dynamical theory for the Bragg case of X-ray
di ffraction’.

Neste trabalho investigamos a possibillidade de utilizagdo
do formalisme auto-consistente proposto por Keller et all

i1ase> (301, [311, [32) para estudar multicamadas, super-redes
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ou qualquer outreo tipo de estrutura planar.

6.1.2 - O MODELO

Vamos, inicialmente, apresentar um modelo de multicamads
formada por duas substAncias semicondutoras tipo Ge e Si e em
seguida para substaAncias tipo Ge e GaAs ou GaAs e InP. Os dois
tipos se caracterjizam por apresentarem para um determinado

planc atémico, &tomo de um ou mais elementos diferentes.

e A S ——— A . —— ——— T ——— = T — A e W W 5 T

——— e W - ——— — - W S . R M ey e Bk e el ke e W T W —

—— e T S —— i — i T T W T S S W g e o r FEY Al g B g S S S e W S

- B (i e . T T S TR M g — - - — = . T

Figura 6.1 - RepresentagXZo de uma multicamada formada por duas

substangias Cbi -camadas).

onde nt e nz sfo o numeroe de plancs moleculares das substAncias
de densidades planares o1 e o2, respectivamente. As densidades
planares correspondem, num primeiro modelo, a teda a carga da
cela unitaria, podendo, a depender da diregZo hkl, ser
subdi vidida em outras densidades planares correspondentes aos
plancos de &Atomos no interior da cela unitaria, come mostrade no

capitulo 5.
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Vamos utilizar aqui a defini¢ko de unidade de espal hamento
auto-consistente apresentada no capitulo 8, generalizando-a
para estruturas nKo periddicas., Com um plano de dipolos
representado por uma matriz e relacionado ac espagoe vizinho

através de duas outras matrizes , isto &

fa O Mg M2 fd o]
M= . .

o] 1-Ta M Mg O 114
onde
fa = %% o fa=e'%

Com a unidade de espalhamento acima definida podemos
construir uma cela unitaria, uma camada, uma multicamada e uma
estrutura planar qual quer, simplesmente consideranadc a

continuidade do campo nos limites de cada unidade, isto é:

A onda transmitida pelo plano de dipolozs de densidade o1 atinge
o plano de dipolos de densidade o2 com uma mudanca de fase

correspondente a fid+f2a dada por el (S1d+6200

Analogamente,
a onda transmitida pel'o planto de dipolos oz atinge o plano de
dipolos o« com uma mudanga de fase equivalente uma vez que

ambas as ondas incidem sobre os planos de dipolos cam o mesmo
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Angulo &. Deve-se ficar clarc que as ondas "transmitidas"™ por
um planc de dipolos sofrem adequda mudanga em fase para se

transformar em "transmitidas®” pela unidade de espal hamento.

— T — T —— W W S e S e S g S e iy e e S e e e e e S L AN A

fio

o1
f1d

interface
fzo

oz

fad

Figura 6.2 - Continuidade do campo de ondas entre duas Unidades

Primitivas de espalhamento.

6.1.3 - REDES FIEDNACCI

Alguns tipos especiale de multicamadas s&o as super-redes
incomensurévets, estruturas quasi-periddicas e as seguéncias
Fibonacci, hoje largamente estudadas [48) a [50], [55] a (841,
em fung&o das importantes propriedades fisicas e os

surpreendentes resul tados experimentals em difracio de
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eletrons, neutrons e raios-x. Foge, entretanto, ao oscopo deste
trabalho o estudo de tais propriedades.

Un sistema & incomensurével quando uma determinada
propriedade locgl ¢ modulada com um periodo que nKo corresponde
& nenhum miltiplo do perfodo da rede, ou seja # raz¥o entre os
dols periodos n¥o é uma frag¥c racional., Atualmente muita
ateng¥o tem sido dada ac estude de estruturas cristalinas
planares com perda de periodicidade. Os padrBes de difracfo de
tais estruturas tém sido bastante discutidos por diversos
pesquisadores {49), {B0) e criginaram os grupos super-espaciais
de simetria nd3oc contemplados nos 230 grupos espaciais de
simetria catalogados para as estruturas cristalinas ordinartas.
O objetivo do trabalho desenvolvido nesta segfo é enfatizar :
aplicabilidade do formalismo para estudar, através da difracko
de rzios-x, as estruturas planares. NXo constitui, portanto,
nosso objetivo o estudoe das importantes propriedades fisicas,
como por exemplo, as transigBes de fase, os éransportes

elétricos, etc, observadas em tais estruturas

Considerando-se 2 sua atual importancia tedrica e
tecnoldgica estendemos o desenvol vimento do formal ismc
auto-consistente de mul ticamadas comensuraveis para as
incomensuraveis, tomande © caso particular de uma sequéncia
Fibonacci.

As ‘redes Fibonacci s&o constuidas a partir de uma
"semente', de forma tal que n%o haja pericdicidade ao longo de
toda & rede. Em nosso caso tohamos uma Sequéneia [A,B) formada

por planos de Ge (representado por A e GaAs (representado por



122

B). Geramos, entio, uma rede do tipo

A passo 1
AB passo 2
ABA ' passo 3
ABAAB 7 passo 4
ABAABABA passo B
ABAABABAABAAR passo B
ABAABABAABAABABAABABA passo 7
ABAABABAABAABABAABABAABAABABAABAAB passo 8

Seguind6 éste procedimento podemos itomar uma cadeia com um
numero conveniente de geraéﬁes cu passos, com as sementes A e B
podendo representar, cada uma, qusalqgquer quantidade dq pl ancs
mol ecul ares das substAncias, no CaSso Ge e GaAs,
respeclivamente.

Milizando o formalismo auto-consistente podemos encontirar
a matriz associada a cada elemente A e B através do uso da
defini¢io de unidade primitiva ou n¥o primiiiva de
espal hamento, a depender de qual tLipo de cela “matemitica™ ou
“"f{sica" estamos interessados em estudar. lwna vez encontrada a
matriz de cada elemento necessitamos, apenas, multiplica-las
segundc a sequéncia definida.

Vale a pena ressaliar que, para estender o trabalho de uma
multicamada comensurdvel para uma incomensuréavel, nenhuma
consideracfc extra fol necessério fazer, além da gerag3oc da

sequéncia Fibonacci. Da mesma forma para estudarmos gualquer
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outra estrutura planar que nko tenha periodicidade,
necessitamos, apenas, da disténcia entre os plancs de dipolos e
Suas respectivas densidades de cargas. Caso » distAncia =nire
os planos nko sejam conhecidas podemos, através de simul sacko
humérica, obler os perfis de difragkoc que correspondam aos
resultados experimentais e, consequentemente, determinar as

referidas disténcias.

1.0

0.8

it
o

Refletividade

0.2

et tra bt erebevey v anre Tty s el

0.0 BURC ¥
13.620  13.625 13630 13.635 13.640  13.645  13.650
Angulo de difragdo (grau)

Figura 6.3 - Rocking curve de uma sequéncia Fibonacci do tipo
[A.B] com A e B representando, respectivamente, 128 e 64 planos

molecul ares de Ge e de GaAs em 32 passos.
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6.2 -~ DIFRACRO & N2

Uma outra aplicacko que fizemos foi estudar a difrackc de
raios-x em torno de n 2. Este caso particular mereceu pouca
atengkoc por parte dos investigadores [41), (42], acreditamos
que em fung¥oc da sua complexa resoclug¥o quando da wutilizagto da

tecria de Laue,
0. —
0.8 —
0.7 —
0.6 —

0.5 —

0.4 —

H 0.5 - r

0.2 —

REFLETIVIDADE

0.1 —

—- e e B o B e e e e 0 S B e e B R S N e me B
GQ.FD 89.20 B89.40 89,60 E9.80 80.00 £0.20 9040 90150 $0.80 ®1.00

ANGULO DE DIFRACAEO (Graud

Figura 6.4 — Refletividade wversus aAngulc de incidéncia para um
cristal de GelB20) com 49.152 planos molecul ares, sem absorgZo.

Radiag&c de Co K-ou.
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As diversas aproximagUDes utilizadas na tLecria dinamics
usual n¥o sEo validas para Angulos préximos de n-2. Resultados
obtidos com exirema dificuldade, para esta situag¥Xo invocam
ainda, a utilizag¥Xc de grandezas estranhas como, por exemplo,

angul o compl exo.

0.4.-:
3
0 ]
i a
d 3
b -
w I
s -
[ITTEETIII;IIITII!II]llliilf’L?G[l]'llT¥l'1lil'lilri'lir][lli[‘[l!l[(l
88.38 8%.58 B2.78 89.97 80.18 80.38 20.58
Angulo de difracdo (grou)
49158 planos moleculares
——-—-- 24876 planocs moleculares
Figura 6.5 - Refletividade versus &ngulo de incidéncia para

dois cristais de Ge (620) com, respectivamente, 48, 152 e £4.576
planos moleculares cada, com parmelro de absorgdo p = 0. 00005,

Radiagse de Co K-au.

No_ formalismoe auto-consistente, entretanto, este caso
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particular de difragko perto de n/2 deixa de ser pnrt.icular o6
tratado comc em gqualquer cutra situagkc. Nenhuma consider¢lo
extra foi necessario fazer para obtermos a Rocking Curve pars
u 'a incidéncia perto de n-2.

As diversas situacBes previstas neste formalismo come
cristal finito ou infinitamente espesso, polarizaglo n ou o €
com absorcko ou sem absor¢lo podem ser tratados da mesma forma
que para qualquer outro Angulo de incidéncia. A seguir
mostraremos outra rocking curve considerando a absorglo no

processo de espalhamento.

6.3 - MAPEAMENTO DO CAMPO DE ONDAS

O caréter microscépico do formalisme suto-concistente nos
possibilita investigar o comportamento do campo de onda em
qualquer ponto do interior do cristal. A partir co>s
coeficientes de reflexdo e transmisslo enconirados para cada
plano de dipolos ou para cada unidade de espalhamento, quer seja
ela Primitiva ou nZ%o Primitiva, podemos . calcular os saltos em
facse e em amplitude para cada uma das ondas & e B incidentes.
Desta forma a contribui¢fo de cada plane na construgdo da
Refletividade +total de umz amosira cristalina, isto e,
a Refletividade observada fora do cristal, pode ser compuitada.
Assim podemos seguir passc a passo a formaglc da Rocking Curve
desde os planos mais interiores ou mais préximos da superficie
inferior até a superficie superior do cristal onde se d& a

refletividade correspondente a todos os planos do cristal.
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REFLETI VI DADE
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0. M. 0. -m.é, -lER LW 160.0 PRE HXE By M.
DESVIQ DE &8 (seg?
Figura 6.6 - Forma¢3oc do Campo de Onda no interior c¢o cristal
‘de Gel820) com celz "matemdtica". Polarizagd o e fater de planc
artificialmente aumentadoe 96 vezes. Cristal com 286 planos
dividido em £ camadas de 32 planos cada Rocking Curve des

camadas 1, 4, B, 7 e B,

O fator de plano fp. aumentado artificialmente permite a

obtencX%c de uma curva caracteristica com u nureroc bem menor de
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planos envelvidos ﬁo processco de espalhamento, com reducko
considerdvel no tempo de CPU. No espalhamento dindmico a
largura do platd depende da densidade de cargas do plano, desta
forma com o aumento do fator de plano, o que equivale & um
aumento da densidade de dipolos do plano temos uma iumento
correspondente da largura do platé. A figura 6.6 mostra um
platé com largura aumentada da ordem de 250 vezes a largura
real.

Além de acompanhar a formagXo do Campo de Onda no interior
do cristal podemcs, eventualmente, calcular qualquer outra
grandeza associada ao processo de espalhamentc come por
exemplo: os Saltos em Fase @ em Amplitude sofridos pelas ondas
A e B a medida que as mesmas se deslocam no interior do
Cristal. Podemcs observer se & Absor¢ke no ezpalhamento
Auto-consistente tem alguma influéncia sobre os citados saltos.

No capitule seguinte mostraremos diversos resul tados sobre
as aplicz¢gBes aqui apresentadas com algumas comentarjos e

conclusSes interessantes,



CAFI TULO 7 = CALCULORY NUMERI GOz, DI SCUSTAC OGS PESULTADOS

7.1 - INTRODUCRO

Neste capitiule faremos uma descricao do programa principal
utilizado, de suas subrotinas e dados de entrada. Discutirenns
sobre ~s resul tades obtidos para cog diversos célaules efetunados

com base no formalisme auto-consistente.

7.2 — METODOLOKEIA DO CALCULO

Apartir das equagdes fundamentals do  formalisme
auto-consistente desenvalvemos um programa de comnputador em
duas linhas distintas:
1la LINHA -~ Trata do estudo de um cristal sem absorcfo. Agui
pudemos desenvolver todo o calcule utilizands o formsllsmo
matricial tanto para o ecristal finiteo come para o semi—-infinita
cu intfinltamente espesso.

1.3 — HNo casoe de cristal sgsemi-infinite utilizamos o
produte de matrizes apenas para encontrar a matriz assoclads A
cela unitaria estrutural, e 3 seguit as equac®es analiticas
ohtidas da aplicag&on da regra de Semelhanga Geométrieca de
Campo, tomando como resultados fisicos as solucHes ansliticas
para | Ri'zlﬁ 1.

1.2 HNo casc do cristal finlte wutillizames o célculo
numérico fazendo o produte de matrizes, tanto para o caso nRiEo

estrutural come para o estrutural. Neste gltimo achivanos
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primeir~ a matlriz esiruvlural » a seguir »a matriz t{total

relacionada acs N planos moleculares que formam o cristal

fa LINHA - Considera o fator de absorg¢fo no formalisme. O
procedimente utilizade para Ltomar em conta a  absor¢doc 4
radicalmente diferente do anterior. Aqui n3o & mais possivel
utilizar » cAleule matricial uma vez que 2 abscorcdn em cada
plano depende do cémpo =letromagnético resul tante que zge sobre
os dipnles. Desta forma todo o calculn é feito pascso a passo
sobre cada planc molecular e respeclivos subplanos estrulurais:

Z.a) HNo caso do cristal finite iniciamos o cdlculio
considends © empilhamento de plancos de dipolos com uma onda
Lrancsmitida normalizads de amplitude o face reaspectivamente
iguais a 1 e O, isto e, al= [Al.r,bﬁl = [1,0} e onda incidente
na surerficie inferlior do cristal de amplitude e fase nulas,
iste ¢ , B'= (B',¢_ ] = 10,07

Apartir de ent®o calculamos o© valor de A sem abzorcio
capaz e gerar uma  onda A'. Uma vez conhecido o campo
resultante que age sobre o planoc de-dipélms. isto £, o "forcing
field”, ecalculamos o fator de sbsorgde, que ¢ proporcicnal ao
campo  total incidente., Com © fatlor de absorgio conhecido
calculames, novamente, o Campo A' e em segul da o fater de
abor¢do, repetindo o procedimente  ate que o valor do
coeficiente de absorgico o nio mais se allera. O processo de
convergéncia ¢ fejto em Lrés ou quatro passos apehas. Com a

L t t i
adequada mudanga em fase A se trnasforma em & e B em B no

plano seguinte, isto é, &' = ﬁsi.erté e B' = [Bt.elé , onde & é



a mudanca em fase devida aoc deslocamente de um plance a cutro.
Tode o processo antericrmenle deccrito para o primeire plans &
novamente repetido com as novas amplitudes e fazes e assim
cucessl vamente até atingir a superficie supericor de cristal.

2. b3 - No caso do cristal infinite & ainda possivel
utilizarmse a regra de Semelhanca Geométrica de Campe. O
processe de convergéncla ¢ feile sobre cada plane estrutural de
uma unica cela unitaria, de forma andloga ao caso anterior | Os
resultadns obtidos para as amplitudes e fases na superficie
superior da ceia unitaria s%c levades para a superficie
inferior da cela e recomecado, novamente, tode o processo de
convergénria ja descrito. Este procedimento ¢ feito tanlas
vezes quantas sejam necessarias, até que as amplitudes ohtidas
na superficie superior da cela unitaria n3o mais =se altere. Com
isso asseguramos que a regra de Semelhanga Geomélrica de Campo

+ satisfeita.

7.} - ESTRUTUEA DO PREOCEAMA

¢ pregrama principal estid estruturade de tal forma Aque
pode atender a diversas opg®es, iscladas ou simulténeas, A
ecscolha das opges & feita no arquive de ENTEADA atravées de

parfmetros YO cu "1, As diversas opgBes sHo

I - Opg&c de Modelce

a) cristal infinito ou finite
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EY cela "matematica' ou "fisica(estruturald

c) polarizac3o o ou n

) sem absorcio ou com ahbsorcin

e} sem substrate ocu com substratoe (ne casoe de mul Licamadas)
Além dessas opgBes deve-se, também através ce parimetros,

escolher qual calculo serd efetuade para o argquul ve de SAI DA

IT -~ Opetes de Caleule

1 Arhar o &ngulo de Bragg.

Subreotina YBRAGS

i1D Calcular o Fator de Estrutura.

Subrotina WIDTH

144D Calcular os "saltos” em fase e amplitude.

Cubraot.ina PHASE

ivD Czalcula Refletividade, Transmitividade, fases e Ereragia.

Subroetinas REFLIM, RMAINF, FTELD e IFICLD

vl Mapela o Campo de ondas no interior do eristal

Subrotina CAMAD .

vid> Traga a "Rocking Curve®.

Subreotina ROCKIN

vii) Calcular o Fateoer Atdmice



Subretina Fatom
Internamente o pregrama, atravées de algumas subroblinss
execitta rAdlculos auxiliares, como por exemplo:

III - Calculos Auxiliares

21 acha a8 pmsi¢ies absmlutas dos Atomos na cela uni taria,

Subrotina TPLAFI

by arha a disténcia entre os planos e subplanos estruturais.

Subrotina DEFDIN

c) acha a densidazde cde carga dos plancos e subplanos

estruturals

Subrotina LI GMA

dd procurs o5 Sngulos & para valores caractericeticos de Y.

Subrot;na YEEFIL.E

o) calcula a mudanga de fase de caminho para cada onda.

Subrotina GEFASE

T2 calcula Y para delerminade Angulo &.

Subrot.ina YCCALC
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g enceontra os elementos das matrirzes "matematica’ & "fisica'.

Subremtinas ELMAT e GEMAEL.

k) encontra a matriz resultante, para uma cela unitarija, para
um conjunto de planos, para uma bi- Cou iri-) camada, para o

subsiratm e para todo o cristal ou multicamada.

Subretimnas PROMAT, GEMAFI MATINV

1> encontra » distincia entre os subplanos atdmicos

Subrotina Caledis

32 enconlra a densidade de carga de cada subplano atemico

Subrotina Gauseld

O arguivo de ENTRADA fornece, além dos parametros jé
referidos acima, os seguintes elementos ac Programa:
1D comprimento de onda da radiacgio utilizada
o) numerco atdmico do=s elementos da substéncia estudada
32 numero de plancs meoleculsres de cada subztincia
4> numero de planos do substirato
52 numero de camadas (ou "pacotes” de bi- ou tri-camadal
£) fator de abeorg®¥o
7y posicEe relativas dos 4tomes na cela unitaria
#) indices hkl
Q) parametro de rede de cada substincia

10) numeroe de sub-planos atdmicos
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7.4 - DISCUSSAO DOS KESULTADOS

Vamne apresentar e discutir os resultades em duas etapas:
a primeira relativa aocs monocristais de substancias puras
semicondut.oras e a segunda relativa & aplicaglo do formalisme

em multicamadas semicondutoras,
1a ETAFA

Nesta etapa spresentaremos os resultados em trés partes:
Na primeira parte trataremes da obtengdo de diversas ’rocking
Curve'" para cristal pequeno, espesso e infinitamente espesso,
cem ou Sem absorcedo, para os dole estades de polarizacio noe
e, além de consider: - a incidéncia a ns2. Na segunda parte
consideraremos os fatores de estrutura, peolarizagdo ¢ atomico
todos extraideos do caso de cristal infinitamente espesso. ha
terceira parte falaremos do cariter microscédpico do formallsm>
auto-consistente estudando o comportamento e foermagio do camp‘
de ondase ne interior de cristal, bem come estudandoe outros

element os aute-consistentes.

12 PARTE - ROCKING CURVE

FPara um cristal finito obtemos uma solug®o numérica unica
para a Kefletividade com resuliades compardvelis aos resultados
cinematicos( para cristal pequenco, da ordem de algumas deze¢has

de planos molecularesd, atinginde a saturagio como no caso
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dinamice (C(para . cristais rom  alguns mil hares de planos
mol ecul aresd. Neste caso o platd & ladeade por oscilag@es cuja
fragquéncia aumenta com o© numera de planos moleculares do
cristal. As figuras 7.1 e 7.8 mostram os resultados, para um
cristal pequenco, tipicamente cinematicos. A figura 7.2 mostra
o resultado para um cristal espesse com a saturagdo do plco
formando o platd, resultade este tipicamente dinAmico.

Investigames, ainda neste caso, as Fases da Refletividade
e Tramemitividade na superficie do cristal para os casos gquando
o ntmero de plancs envolvidos & par ou {mpar. As figurazs 7.4 e
7.5 mostram o comportamento das fases em fungdo do desvio do
sngulo de Bragg &, Observamos gue a fase da Rerletividade, em
amboe os casos, ¢ g para o angulo de Bragg.

Fara o e¢ristal infiniteo, utilizamos a regra de "Semelbanga
Geometrica de Campo', obtendn  uma "reoking curve® cujas
laterais de platéd s3o curvas susves monatdnicas, O Flatd da
meema coincide com o lobtido para um cristal finite com
espessura suficiente para atingir » saturagdo. Necessario se
faz, entretante, explicar a conslderavel diferenga existentie
nas laterais dos platés nos dois casos. Esta diferenga @
facilmente justificada por duas hipdteses: a primeira diz
respeito ac use da Semelhanga Geoméirica de Campo que &
equivalente a farer incidir ondas de ralo-x sobre as duas faces
do ecristal, o Jue hécessariamente contribuiria para o
alisamente da curva; a outra hipdtese diz respeiitoc ac riger
matematico com que ¢ desenvelvido o formalisme autoconsistente

onde nenhuma aproximacic ¢ feita e os resultados s&rc oblidoes
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com A precisio des meder nes computadores, m» que permite a
visualizacio das oscilagBes lalerais, n3c destruidas por
qualquer aproximagfio numérica ou analitica. Vale a pena
ressaltar que nas Leecrias existentes og resultados s3o
compardveis aos obtidos com a Semelhanga Geomédtrica de Campoe. A
figura 4.4 mostra uma comparagio entre tals resultados, onde
apreoveltamos para esclarecer que a rocking curve apresentada na
escala Y para o formalismoe auto-consistente coincide com aquele
obtido pela teoria de Darwin, A explicac¢lo para este fato &
cimples: ambos sioc obtidos apartir de um modelo de estrutura
planar, apesar de Darwin ndo ulilizar nos cldleulos o principio
de auto-consisténcia e, portanto, nic ter a conservaciZo da
energia assegurada. Apds analisar a introdugfo do fator de
absorglc veltaremes a comentar scobre o assunte. A figura 7.6
mostra uma comparacic entre os resultados obtidos para um
cristal espeszsc e um infinitamente espessso.

Vamos analisar, agora, os resultades obtidos quando
introduzimos a absorg3o no formalismo auvto-consistente. Vale a
pena ressaltar que na literatura o fator de absorcie &
responsavel pela asssimetria no pico de intensidade. Tentativa

anterior de tratar a absorgfo no fermalismo em estude nio foi

suficiente para reproduzir os resultados experimentais. Os
resultados aqui apresentados além de reproduzir os resul tados
experimentalis e oblidos nos formalismos existentes mostram a
simplicidade e ver=satilidade desta proposta, onde necessitamos,
apenas, considerar se cjuer emos um fator de absor¢Zo

proporcional 4 primeira ou segunda poténcia do campo incidente,
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icste ¢, ce ectamos interessados em estudar a absor¢ic de campos
fracos ou intensos. Verificamos pelos resultados cblideos que o
coeficiente de abscorgfo introduzide come um parlmetro no
arquive de entrada de programa utilizade modifica a curva
obtida sem absercio, suavizando as laterais do platd e fazerdo
a curva convergir para a uma situagio limite, que corresponde a
condiclo de cristal infinite com absorcﬁo. Neste cazo podemos
sequir qualgtuer uma das maneiras ja explicitadas antes, iste é,
utilizandos o procedimenteo para cristal finito, com um mimero
grande de plancs ou utilizande a regra de Semelhanga Geomé rica
de Campc. No primeiro caso temes um inconveniente operacional:
o tempo de CPU ¢ demasiadamente longo, por exempla, para um
eristal com SO, 000 plancs moleculares necessitamos da ordem de
duas horas (2 h) de CPU num computador de grande porte come o
I%M 3090, para obter uma rocking curve com B00 pontos (80" ce
arco, aproxi madament.e). A sequéncia de tiguras 7.7 a 7.10 mostra
o pico de. difrag¢ido para diversos valares do coeficiente de
absorgio e do numero de planos do cristal. A figura 7.11 wostra
resultadeos experimentalis da literstura.

Un outro resultade que desperta interesse & o caso <o
inridéncia praxime de #-.¢, come mostra a literatura, uma vez
gle na teoria de Laue o seu estude implica em algumas
diftculdaces, come por exempleo a necessidade de utilizar
Angulos complexos. As figuras 7.12 e 7.13 mostram varios casos
de incidéncia »a nr 8 onde nenhuma consideragfo extra fol
hececssirle fazer para obté-las, nem sequer varrer o angule &

nos deis sentidos se aproximande de ns2, isto ¢, podemes varrer
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o Angulo & de um valor menor & oultre malor que o8 Os
resul tadms sioc cmbhtides para gualquer caso, iste &, eristal
finiteo ou infintto, veando ou n3o A absorcXo, com polarizacso i,

oy ooy,
Za PARTE - FATOR DE ESTRUTURA

O Fater de Estrutura calculado pela razdoc =n re as
larguras dos platés - estrutural e n¥o estrutural,
considerando-se os espalhadores coms puntuais, estA em bom
acerdo . com o5 resultades normalizades oblides pela Teoria
Cinematica =sob s mesmas considerages. A figura 5.4 mostra as
rocking curves para o Ge (111> nos casos estrutural e nio
estrutural. O fator de estrutura para sste caso & O, 7085542286,
As tabhelas 5.1 e 5. & mostram os resultados para o cdlculo do
Fator de estrutura nos dols casos de polarizagdo n oo o O
resul tados concordam atéd a  Ltima casa decimal. Fara o Ge(E20D
o Fator de Estrutura ¢ jgual & unidade, uma vez que na cela
unitaria sé exisie um plance de dipeles. Para qualquer diregio
hkl os resultados obtidos concordam com aqueles obtidos pela
Learia Cinemét(ca. Calculos Teitos considerando-se o dtomo como
possui ndo vﬁluma mostram (o) pico alinda mal e estreito,
diminuinde, portanto, o fator de estrutura. O célcule exate
para o Fator de Estrutura, neste caso, val depender de uma boa
determinacico do Fator Atédmico.

O Fator Atémico fol calculado de forma analoga, pela rarz3o

entre as larguras dos picos para um Atomo com volume e para um
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ateme puntual. FPara desprezar a cont.ribuiciase estrutural
consi der amos a diregfco (6200 cujo fater de estrutura
normalizado & iqual A unidade. A varredura em senf-sx fol fefta
art.ificialmente modificando-se a distancia interplanpar e com
issﬁ a necessaria mudanga em 9 para satisfazer a lei de Bragg.
A figura 5.8 nmostra o fator atémico do 51 encontrade na
literatura e o calculade por este formalisme para  uma
distribuigio dé carga tentativa, =em a preocupac3o com o rigor
de um modelo apropriada para o cristal silicio . Para a obtencdo
exata do fator altdmico sera necessirico considerar a exata
funcio densidade de carga planmar para o Atomo. Este trabalho
nioc se propde a isso, mas  apenas fornecer uma maneira
alternativa para o caleulo do-fabor atémico, dentro da proposta
auto—consistente. Seguramente este procedimento é valide uma
vez que, para a difracio de raios-x e a implicita consideracio
de fendmene da interferéncia, a diferencga de caminho entre dois
ralos desempenha papel! fundamental, sendo de menor importancia
o deslocamento do element.c espalhador scobre o plano de cargas.
Fara fimalizar esta parte consideraremos, agora, o Fator
de Pé]arizacﬁo. ¢ precedimentes para calculada-lo ¢, também,
anAloge ao utilizado para calcular o deis cutros falores
anteriores, desta vezr pela razio entre os picos com polarizagie
n e . Oz resultados oblidos concordam até a sétima casa
decimal entre os casos “matematico”™ e ''fisico”, e ate a guarta
casa decimal com o cosC28 do fator de polarizagdo das teorias
existentes, A figura 5.9 mosira o platd para os deois caseos de

polarizagdo.
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Za PAFTE - CARATER MICROSCOFICO DX FORMALITSMO

O carater microscépiceo do formalismo auto-consistente <
enfatizade aqui através de alguns pontos de tratamento simples:
O primeiro deles diz respeito & possiblilidade de calcularmos os
caltms em fase e em amplitude das ondas A e B em cada ponite no
interior do eristal. Percorrendo o cristal desde o seu primeiro
plano na superficicie inferior até o Uitimo plano na superficie
superior observamcos, como esperado, um aumente da amplitude da
onda B transmitida e no sentide contrarico, umza diminuigdo da
amplitude da onda A4 . De igual forma podemos observar que, 2
medida que a amplitude das ondas aumenta, diminui o =zalto em
fase_eofrido por cada uma delas. As figures 7.14 & 7.15 mostram
cs saltos em fase das ondas A e B no interior do cristal até os
Vvinte CE0Y planos mais préximes da superficie de enitrada do
feixe de raics-x. Alnda como parte da énface que damos ac
carater microscédpice do f‘ormalismo & poszivel mostrar a
formacso do campo de ondas no interior de eristal desde os seus
planos mais Iinfericres até a superficie. Neste case pudemos
obter a rocking curve dentro do cristal atraves da simﬁlacé’o
numéricé. Para mostrar a formagio do campo de onda dividimos o
cristal em oito regies de mesma espessura e construimos a
rocking curve na fronteira de cada reglfo, sende que a2 udltima
coincide com a superficie do eristal. Para um eristal espesso,
os resultados mostram que & medida que se aproxima da

superficie superior Cesuperficie de entrada da onda> a
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refletividade vei aumentande atéd atingir a saturagho. A figura

6.6 mostra a formag®o do campe de onda no Iinterjor de oristal.

ETAF A

0
1

Nesta etapa trataremos da aplicaciico do formaliesme em
mul ticamadas. Apresentaremos os resultades em tres partes: Na
primeira mostraremos a reocking curve para multicamadas finitas
com & sem <substrato, a <sequir para estrutluras infinitac
Cobviamente sem substratoed e finalmente reéultados para  uma
sequénci a Fibonacct. Na segqunda  parte anal Isaremos )
comportamento dos Adngules caracteristicos de Laue, Bragg e
Ewald. Na tercelira parte analisaremes a extens®o do conceito de
fator de estrutura autoh¢onsistente e de polarizagBoe para

'multicamadas.
1a PARTE - ROCKING CURVE EM MULTI CAMADAS

Esta parte ftem como objetive mostrar a aplicabilidade de
formalisme auto-consistente em estruturas planaresrtajs CoOmo
mul t.icamadas, super-redes, sequéncias fFibonacct, ete. Para isso
construimes diversos modeles de mullicamadas e ebtivemos a
rocking curve para cada um deles. Utilizamos vidrias substincias
semicondutoras como por exemplo Ge, GaAs, AlAs, InF, Sie, ZnSe,
etc. As conslderag@es de ordem pratica como possibilidade de
crescer lais estiruturas ou sua aplicabilidade na indgstiriz nzo

foram levadas em conta. Nos concentramos, apenas, em mostrar a
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versati{lidade do formaliemo, apesar de reproduzirmes alguns
resultados da literatura. A sequéncia de fiquras de 7.16 a 7.22
mostram resul tados para multicamadas finitas <em substrats onde
sKco observados o pico contral e alguns laterais, e as
oscllan®es carascleristicas de estruturas com poucas celas.
Algumas situag®es podem ser impostas: desde estruturas com
poucas celas de super-rede entendidas aqul ceome MYpacotes",
formade pela Jung®o de bi- ou tri-—- camadas, cada uma das quais
formadas por um grande numerc de planos moleculares, atée muitas
celas de super-rede formadas de pouces plancs moleculares cada
uma delas. Os resultades mosirades nesta sequéncia s%o para
celas de super-redes formadas por Ge e GaAs com diversas
espessuras dadas em termos do numero de planos moleculares. ©O
sumentc do nimere de planos moleculares conduz rapidsmente a
saturacze do pico central enquanto o aumento do numero de celas
de super-rede aﬁmenta a frequéncia das oscilacHes laterais e
diminui © periocde dos picos laterais. Em seguida introduzimes
no cédlcule o substrate onde obt.ivemos cono efelito o
deslocamente do pico na diregfo do Angule de Bragg do elemento
do substrato, no casce estudadeo o Ge, & o aumento da altura nes
minimos laterais & sua direita . Az figuras ?.83 e 7.24 mostram
esses dols casos. A segunda delas reproduz os resultados
eblides 5> Segmiiller at all [45] onde conseguimos “esplitar® o
plico situado a 33° , uma vez que n3o & levada em conta, enm
nossos calculos, a convolucio do plco tedrico com as condi ¢Bes
experimentals (fung®e erro, largura da fenda, etc.D

Fara uma multicamada infinita construimos uma Série
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considerdvel de modelos, uma vez que, utilizande a Somelhanga
Geométrica de campo poupamos Lempe de CPU. Os resultasdos
camprovam  a exﬁress o encontrada para a obteng&e do pico
central, dada pela lel de Bragg Ccinemadticad para multicamadas
de substancias com parAmetros de rede préximes, e fornece uma
gama de informagBes valiosas. Essas informag®es servirdo para
elucidar, acreditamos, de feorma facil, o comportament: da
difracqe de raios-x em muliicamadas, do ponte de vists préiico
e, inclesive, do pontoe de vista académico. Algumas conclustes
ja& podem ser liradas na sequéncia das figuras de 7.8 a 7.¢2,
por exemplo: a relevancia de qual substéncia se encontra na
superficie da amosira, notadamente para os casos de camadas
bastante ecpessas:. com lsso podemos investigar qual substincia
que comp®e a multicamada tem papel preponderante em cada pico;
a pericdicidade dos picos salélites fornece informagBes sobre a
espessura da cela unitaria da super-rede; para cada plee o
parametro Y passa pelos -alores -1 a 1; um ponto interessante a
ser explicado ¢ o fato de haver saturag®no da Refletividade para
valores menores do gque a unidade; substancias que possuem
para&metro de rede préximes apresentam um pico central que & a
superposicio dos pilcos das substéncias componentes; com o
sumentc de numero de planos moleculares em cada camada ou com
quantidades diferentes, os pices, principalmenle o central, =se
csubdi videm mostlrandoe uma possivel :onte de infoerma¢fo para

novas pesquisas.
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2a PARTE - ANGULOS CARACTERISTICOS

Al nda estud-ndo multicamadas com o formalizmo
auto-consistente obtivemos interessantes resultados para o caso
de estruturas infinitas. Analisamos © comportamentio do plco
central, em termos de largura e posicio, atraves do cilculo do
parametro Y, isto é, os aAngules 8 correspondentes 5 Y=-1 (tLhel.a
Lauvued Y=0 (theta Braggd e Y=1 (theta Ewaldd). Construimos uma
s¢rie de modelos de multicamadas onde fixavamos, para uma
camada, o nUmero de planos moleculares de uma substancia e
varidvamos o numero de planos da outra substincia, calculande
para cada caso o angulos caracteristiceos acima citadeos. As
figuras 7. X a 7.47 mostram o comportamenic de tais angulos em
func&fo do nimere de planos ou da razdoc entre stuas espessuras.
Podemos constatar a felevancia, Ja& citada no ftem anterior, do
prapel | desempenhade  pela substanclia que se encontra na
superficie da amostra. Verificamos, entretanto, que & medida
que aumentamos a espessura da camada de uma das subslinclas o
pico ou melhor falande o Angulo 98 da multicamada se dezloca na
direqﬁo do Anguleo de PBragg da substAnclia que tem malor
espessura come dado pela expressfo usual da literatura ou pela
apresentada por nds, para o casoc de substarcsias com parémetros
de rede préximos, como no case do Ge e GaAs. As figuras também
mostram o comportamento dos &Angulos caracteristicos em fungio
da polarizac®o e da distribuicle de carga no interior da celz

unltaria.
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2a FARTE - FATOR DE ESTRUTURA PARA MULTICAMADAS

Analisando os resultados oblidos para as rocking curve em
mul ticamadas quando consider Avamos ou n3c a cela ndo prim tiva
ou estrutural observamos um comport.ameﬁto ndo muito regular
para os diferentes picos, apesar do estreitamento de todos eles
quandec a cela éstrutural era considerada. O comportaments né o>
regular diz respeile a uma n8Ec simetrlia come ohservade ne pico
central ou no pico das respectivas substincias puras. bste
ponto, portanto, merece um estudeo sistemiticeo e poderé
contribulir sobremaneira para uma possivel generalizagic do
Fator de Estrutura para nmulticamadas. A figura $.11 mostra o©
perfil para uma multicamada formada por celas de super-rede
Cmatematice e fislcad composia de Ge e GaAs com 1024 ¢ Gig.
plancs moleculares, respectivamente, com Ge na superficie
superior da amcstra.

As tabelas 5.3 & 5.5 e as apresenladas no Apéndice B
mostram o compertamento do pico central e dos picos laterals,

iste &, dos satéliites deos ladeos direitlco » esquerde.

4a PARTE - APLICAGAO EM REDES FIBONACCI

Alnda com o intuite de mestrar a aplicabilidade do
formalismo aulto—consistente em estruturas planares fizemos maie
uma aplicac®o, desta vez em redes {itbonacci. A figura ©.3
mostra a Rorcking Curve de uma sequéncia [A, AR} com 4 e B

representande, respectivamente, 128 e 64 nlanos moleculares no
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primeiro passo em 232 passos. As figuras 7.48 a 7.50 mostram
outras sequénclax fFibonacci com A e AB representando um (i3
plana molecular no primeiro passo, em diferentes nUimeros de
gera¢Ses ou passet.. Os reultados mostram a possibilidade de
tratar estruturas desse Lipe com relativa simplicidade. HNenhuma
consideracfo a meis fol introduzida no programa além  do
cequéncia LA, ABRY. Ezste fato mostra a veraatilidade dw

formalismo e do programa por nds desenvol vida,
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de super-rede composta de camadas de AlAs e GaAs com 2856 planos
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Figura 7.22 - Refletividade versus desvio do Angulo ds Bragg
para uma hetero-estrutura, sem substrate, formada por 16 Celas
de super-rede composta de camadas de AlAs e GaAs com 64 planocs
molecul ares cada. Plano Matemitico. Pelarizagio sigma.
Camada de AlAs na superficie superior. Radiag3o Cu Ko,

ReflexZ&c [111].
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Figura 7.22 - Refletividade versus Anguleo de DifragSc para uma
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Polarizagao sigma. Radiag3c Cu Kas. Reflex@ic [111].
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Figura 7.24 - Refletividade versus Angulo de DifragZco para uma
hetero-estrutura formada por 128 bi-camadas compostia com, €64 e
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substrato de Ge com 8192 planos moleculéres. Plano Fisico.
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Figqura 7.285 - Refletividade versus Angulc de Difréégo pararuma-r
heterc~estrutura infinitamente espessa . Cela de super-rede
formada de camadas Ge e GaAs com respectivamente, 8 e 8 planos
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Figura 7.86 - Refletividade versus Anguloc de Difragfc para uma
hetero-estrutura infinitamente espessa . Cela de super-rede
formada de camadas Ge & GaAs com respectivamente, 8 & 8 plancs
molecul ares. Plano Matemitico. Polarizasgéo sigma.
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Figura 7.28 - Refletividade versus Angulo de Difraglc para uma
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Cela de super-rede
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Camada de GaAs na superficie superior. Reflexdo [1111,



176

1.00

!

-4

A

|

n.50 -]

1

1

. 0.50 {j_
0 :
< -
fa -

g j
H -
E 0.10 __]
2 7
o :_f
& ‘l
.20 -4

-1

:il

! )

Nn.00 -"jx.'ﬂa..su;m.mxmx;.;n.,1a.;.m'iann1zxs1i:lsn1uﬂnmn1n;xm:inmn;usumnuuu TR Dt
13570 13.600 13.630 13.660 13.620 13.720

ANGULO DE DIFRAGAD (Graud

Figura 7.22 - Refletividade versus Angulec de Difragi3oc para uma
hetero-estrutura infinitamente espessa . Cela de supsr-rede
formada de camadas Ge e GaAs com respectivamente, 2BE e 128
plancs moleculares. Planc Matematico. Polarizagdo sigma.

Camada de Ge na superficie superior. Reflexdo [1111].
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Figura 7.30 - Refletividade versus Angulo de DifragSc para uma
heteroc—-estrutura infinitamente espessa . Cela de super-rede
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Figura 7.31 - Refletividade verszus Angulo de Difraglc para uma
helero-estrutura infinitamente espessa . Cela de super-rede
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Figura 7.32 - Refletividade versus Angule de Difrag83c para uma
heterc-estrutura infinitamente espessa . Cela de super-rede
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Figura 7.323 - Refletividads versuszs Anguloc de Difragfc para umx
heterco-estrutura infinitamente espessa . Cela de super-rede
formada de camadas G & GaAs com respectivamente, 256 e 1024

planocs moleculares. Plance Matematico, Polarizagidc sigma.

Camada de Go na superficie superior. Reflex3o [1111].
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Figura 7.24 - Refletividade versus Angulo de Difrag3oc para uma
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Figura 7.3%5 - Refletividade versus Angulo de DifragSc para uma
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Figura 7.36 - Refletividade versus Angulc de Difrag3c para uma
heterc-estrutura infinitamente espes=a . Cela de super-rede

formada de camadas Ge © GaAs com respectivamente, 1024 e 286
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formada de camadas Ge & GaAs com respectivamente, 1024 e 256
plancs moleculares. Plano Matemitico, Polarizagic sigma.

Camada de GaAs na superficie superior. ReflexZo [1111],



185

1.00 - —

a.an0 -

RN

REFLETI VI DADE

= ‘ | ! JL J L_J - j
n'nﬂ HH l-HI.li.‘.lll”i“illh'l“ilH-‘iililllill&!Hl HI Jm”HimlﬂmlHliilml!”]i”““l ] m\mTHWTJ}L]HJMH THTTTT ﬁmni!

ANGULO DE DIFRAGAO (Graud

Figura 7.38 - Refletividade versus Angulo de Difragdo para uma
hetero-estrutura infinitamente espessa . Cela de super-rede
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Figura 7.40 - Refletividade versus Angulo de Difrag8c para uma
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Figura 7.41 - Refletividade versus Angulo de Difrag3c para uma
hetero-estrutura infinitamente espessa . Cela de supsr-rede
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planos moleculares. FPlano Matemati co.r Polarizag&o sigma.

Camada de Ge na superficie superior. Reflexdc [1113].
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Figura 7.42 - Refletividade versus Angulo de Difrag3o para uma
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CAPITULO B - CONCLUSEES E PERSFECTI VAS

8.1 - CONCLUSBES

O formalismo autco-consistente estad ainda em fase de
desenvol vimento. O< primeiros resul Ltados di vul gades na
literatura mestram que, para um plano de dipeoles com densidade
de carga constante submeltide a ag%c de uma ou duas ondas
eletromagnéticas planas., a conservagio de energia é satisfeita
quande a auto-consisténeia ¢ considerada (20), [211, [321. A
Pefletividade e Transmitividade para um cristal ideal finito,
com plancs "matematicos”, iste ¢, sem cela unitaria estrutural
foram calculadas por Keller e Campos | 32).

Ne=ste trabal ho, atendendo acs objetivos propostos,
continuames o desenvolvimente do foermalismo, intreduzinde e
définindo alguns novos elementos auto-consistentes, fazendo
algumas aplicag@es de ordem priatica e repreoduzinde resultades
da literatura calculados por oubtras  tecrias ou  obtides’
experimentalmente.

No Capftule B, apresentames o formalismo aute-consistente
e no Capitule 4 mostramos uma interprelagdo geoméirica do
mesme, a conservacico da energia para um plano de dipelos,
desenval vemos a idéia de Semel hanga Geoméirica de Campo (S&0D e
reapresentamos a Lei de Bragg Autc-—consistente obtida da
condigic de SGC.

No Capitule 8 introduzimos o©os conceiteos de Unidade

Primitiva e Unidade nae Primitiva de espalhamento
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aumto-consistente, definimos o Fator de Estrutura, o Fator
Atomico ® o Falor de Polariza¢¥o na abordagem auto-consistente.
Introduzimos ] conceito de Fator de Estrutura para
Multiicamadas,e reconsideramos a absor¢fo no formalismo mantendo
a idéia de auto-consisténcia 97 reproduzinde, desta Qez, a
assimetria dos picos observada experimental mente,

No Capitulo 6 fizemos algumas aplicag®es do formalisme no
sstude de multicamadas comensuraveis @ incomensuriveis do tipo
Fibonacci. Aplicamos o formalismo paré © caso particular de
incidéncia perto de n/2.

As conclus8es oblidas neste trabalho podem ser enquadradas
em dois niveis:

15 conclustes de cariter geral e leérico e,
2) conclustes de cariater pratico.
Vamos apresentia-las eﬁ”alguns pontos fundamentais.

A) PRESERVAGAO DA AUTO-CONSISTENCI A

Até o presente estagio o formalisme auto-consistente vem
sendo desenveolvido e aplicado sem nenhuma aproximago,
mantendo-se o rigor matematico que levaram 3as conclusSes
iniciais de conservacSc da-enofgia @ com as conbribuigBes dowm
dipoloz formando onda plana logo apés emergiem do plano
espalhador.‘ Com a uLiliza;ﬁo da condi¢lo de Semelhanca
Geométlrica de Campo dispgﬁos, na vardade, de um outro modolo de
espalhamento equivalente & incidéncia de duas ondas nas faces
oposta de um cristal finito. Na regife em torno do Angulec de
Bragg a solug®o para o© cristal finito converge para a solug3o

de Bragg de um cristal sem-infinito, obtida através da
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Semel hanga Geomeétrica de Campo..Desta forma a Auto-consisténcia
¢ preservada ® a energia é& conservada em ambos o casos de
cristal semi-infiniitoc e finito. Quande a absorglio nio é
considerada a aulo-ceonsisiédneia  conduz, n;cassariamonto. -]
conservaglc de energia. Tendo em visla que a suto-consisténcia
fornmece oultras informagdesz sobre o© processoe de espalhamento
como, por exemple, a fase do campo, n¥c contempladas com as
considerag®es de energia, concluimos gue, hierarquicamenle, o
principico de auvto-consisténcia ocupa posicic =uperior ao da
conservagic da energia.

Considerandm-se a ﬁroposta apresentada neste Lrabalho para
a absorgic, isto é, desprezada a parie absorvida que pfoduz o
espal hamente  difuso, a2 absorg¢@io estatistica foto-elétrica
mantém preservada a nogdo de espalhamento avio-consitente.
- Neste caso parte da energia incidente é retirada do processe de
espal hamento auleo-consistente a2 gqual é considerada responsavel
pele espalhamento difuso, efeito foto-elétrico, ete. O restante
da energia que participa do processc de forma auto-consistente,

e gem mudanga do comprimente de onda, € conservada.

BY CARATER MICROSCOPICO do FORMALISMO

A definigic de uma unidade bésica de espalhamente e
associada a ela wuma matriz envelvendo as caracteristicas
fisicas do plano de dipolos e a regifo do espago & sua velia
permite calcular todos os paramelros envelvidos no processo de
espal hamente como, por exemplo, Refleliwvidade, Transemitlividade,

Fase, Salto em Fase o em Amplitude, conserva¢Zc da energia,
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etc, em qualquer ponte do cristal, Desta forma podemcs
investigar e acompanhar a formag¥o de campe de ondss no
interior do cristal bem comc construir ‘Yrocking curve para
qualiquer um dos par&metros acima citados em qualquer plano de
dipclo. Neste sentido, onde através de um elemente basico,
fundamental, podemes retirar qualquer informagio sobre o
espal hamento de raios-x em cristais, chamamos & atencfo para o
seu cariter microscdédpiceo, enfatizande a n8c necescseidade de

aproximag®es para cAlculeo de qualquer dos parAmetros referidos.

C> CONDIGEES DE CONTORNO

Enguanto no formalismo auvtc-consistente as equagBes de
Maxwell g&o resclvidas para um planc de dipolos com suas
inerentes condig¢es de contorno, nas teorias existentes o uso
das equagles de Maxwell para meios cristalinos ou amorfos
implica em estabelecer, para cada situ¢8o, as condigBes de
contorne necessérias péra cbtenc&o de suas solugcSes. Este fato
tem exigide dos pesquisadores esforgos consideriveis em cada
situacio estudada bem como a utilizaglo de idéias um tanto
quanto estranhas como lembradas per Ewald (28] ocu por von Laue
scbre sua prépria teoria (27). A definiclo da unidade de
espal hamente auto-consistente j4 carrega em si mesma as
condi¢&es de conterne necessarjias, iste &, um planc de dipolos
de espessura zero ladeado pele espage vazio. A condiclioe de
superficle matematicamente perfeita exigida na tecria de Laue &
irrelevante neste modelo uma vez gque a contribui¢io de um planc

de dipolos €& por demais Insignificante para alterar o resultado
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oriunde do restante do cristal. A ulilizaglco deste formalisme
para o estude de multicamadas formadas de duas ou mais
csubstaAncias mostira o gulico simples & construlr o= modelos

estudados.

D> PERIOCDICIDADE

As sojug®es de Maxwell] lpara um meic perdéddico sf¥o
requisites, na tecria de Laue, para o estude de cristais. No
formalismo autco-consistente a pericdicidade n3o ¢ cons:derada
comoe fator relevante. Com a unidade de espalhamento definida
neste formalisme & possivel estudarmoes o espalhamente de
qualquer substincia que possa ser imaginada comoe formada de

plancs de atomos, ou majis precisamente, de plancos de dipeoles.

Em cada caso necessitamos. apenas, da densidade planar de
cargas e das distAncias entre os plancs. Para substancias
simples n~om parémetro de rede conhecide ¢ trivial. Para

mul Licamadas simples como super-rede, peor exemplo, de Ge e GaAs
cem interface abrupta, a distaAncia entre os planos da interface
pode ser considerado, inicialmente, come a média das disléncias
entre o= plancs de Ge & de GaAs. Pode-—se recorrer a outras
Lécnicas para a sua delerminagfo ou através de tentativa e erro
na anilise numérica. Este niec seria um problema do feormalismo
auto-consistente, mas de todos os formalismos. As diversas
aplicac®es em estruturas comensuraveis e incomensuraveis feitas
neste trabalho, n¥o envoel veu céiculos complicados, mas a

simples utilizag¢lHo da unidade de espalhamento aulo-consistente.
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Ed TRATAMENTO UNIFICADCQ PARA A DIFRACAO DE RAIOS-X

O formalisme avto-consistente pode ser aplicado ac estudo
de cristais de qualguer tamarnhe ocu espessura, @ngl ocbande desta
forma o= aspectos cinemsticos e dinAmicos do eepalhamento de

rajiocs-w.

8. 2 - PERSPECTIVAS

Oz resultades obtidos neste trabalhe apontam em duas
 direg®es claras e complementares:
ad A primeira sugere 2 possibilidade de um tratamente unificado
para o egpalhamentc da radia¢Bco eletremagnética pela mateéria,
envolvende desde os raiocs-x & luz visivel;

b)) A segunda sugere o uso sistemdtico do formalisme ne estudo
de crislais simplés e de hetercestraturas.

Os resultados obtidos, até agora, e as considerag¢®es
feitas neste trabalhe justificam, claramente, a necessidade de
continuar o desenveolvimento do fermalisme avto-consistente,

[ imediate apontamos algumas perspectivas para trabalhos
futuros dentre da formulagio auto-consistente:

Fsturdo sobre o Indice de Refracfce apartir de consider agtes
din&micas.

Apliracic sistemitlica no estudo de hetercestruturas de
intersse pratico.

Aplicacio sistemiatica para determinagico do coeficiente de
abszorcfo de diferentes substé&ncias

Ecpalhamente de Bragg por ondas acusticas

Espalhamente térmico
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ExtentX¥o para o espalhamento de luz
Extens3co para o "Casc Assimétrice de Bragg”.

Extensin para o "Caso Lauve',
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APENDICE A

A TEORIA DINAMICA DE LAUE

A tecria dinmica de Laue (macroscépicad ¢ uma extenslio da
tecria microscodpica de Ewald, e tem como ponto de partida as
equac®es de Maxwell. Para o mesmo modelo fisico ambas conduzem
ac mesmc resultado, A tecria parte do principic de que em cada
ponto do cristal pode-se definir o Campo Elétricoc, e o
Deslocamento Eléirico, a Susceptibilidade Eléirica e outras
grandezas elétricas ou magnélicas. Através das equagBes de

Maxwell suas relagBes sZoc:

§ & H (P = -2 IXPAD
)
B % £ 24> = - _g-i—-s ¢2 A

$.B 2>

i
<

¥.D (T

1l
Lo

onde a carga € corrente local s&o nulas. Isto significa que a
contribuicio do nucleo € desprezads e sua carga pode, porianto,
ser expanhdida sobre todo o volume ocupade pela  nuvem
eletrénica.

A= condig@es de contornoc sao:
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1 2 1 2

ET ET = O DN - DN o
1 2 s 2

HT - HT = 0 BN BN ¢

ocnde T e N indicam, respectivamente, as componentes tangencial e
normal dos vetores elétriceos e magnéticos. Para o caso de ondas

planas, com frequéncia v, dadas pelos seus campos eléirico e

magnético, temocs

2TVt 2TVt
E e e M e

O vetor de Poynting é definido por

Re € £ x KO

9]
H

e a2 Intensidade, fluxo de energia, ¢ dada por

- _ 1 1 z
I =8 = = S = =— ¢ £ i £ |
c . ® 55 sZo, respeclivamsnie, a velocidade da luz & a
permissividade elétrica do vacuo. considerando-se H, &

permeabilidade magneética no vacuc, € a constante dieletrica e

& susceptibilidade elétrica do meic, podemos escrever as

relacbes:
D= ¢ L = €o 1 + x> & © B = Ko M
£ = l/cz



207

A equagiaoc de propagac¥oc e

14y a k£
c at

cuja scluglio ¢ uma onda plaha
Eezﬂ\.(vt-l(.r> K = k /1'*;( = n k

onde n &€ o indice de refrag8c do meioc. e k = 1A = vs/c . Para

O ralo-x o indice de refrag8c pode, também, ser escrito come

Para um meioc abscorventie, considera-se a abscrgZ%oc fenomenocl égica
introduzinde uma parte imaginaria na susceptibilidade elétrica

e nos vetores de onda, isto é,

-~
]

K* + K

As ondas s3&¢, enido, representadas pelas expressBas

2NZ  2nifvt-K", o
E = Eoe e

onde
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X X
ZcosCk LK™

X & © caminho percorride pela onda no melo na direglo de K"
Com a presenga do campo eléirico © meic é polarizado com o
vetor de Polarizagdc dado por

P=-—n —=> _ oF

A susceplibilidade eléirica &, entio,

_ T S NN
x me 4ﬂ£0 1 e e T e
onde re ¢ ocraio cléassico do eletron.
Em um cristial & densidade e €& 'periOdica e a

suscepiibilidade & expandida em séries de Fourier.

_ 2nih. r ' _ x
x-the .COB". x = - r

onde V & o velume da cela unitéaria, h €& o vetor da rede
reciproca e Fh ¢ o Fator de Estrutura,
Obs. xh ¢ negativo da ordem de 10_5.

Ko caso com absorg8o & parte imaginaria € triplamente

periddica e ¢ expandida em séries de Fourier

oo . e—znth. r con woo
X = z X [ N
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M ® o coeficiente linsar de absorcko.

A equac8o de propagac8c para um meio cristalino & obtida

das equacgBes de Maxwell. Para uma onda monocromitica temos
A D+ UxCIxxDY + 4n°KD = ©

com K = v c

cuja soluglo Sera uma combinag3o linear das sclugBes parciais
determinadas pel as condigP¥es de contorneo.
Para um c¢ristal infinito submetido a ag3o de ondas planas

a scolugdc é tentada como uma solugdc de condas de Bloch

D = eznxtvt—ko.rj Z D eZﬂLh.r
3 - h)

onde j denota uma soluglio particular. A solugdo acima também

pode ser escrita como

2yt —2n k. .1
D =" 2 e hy
2 2}

E=sta oOnda de Bloch ¢ 1nterpretada como um campo de onda
constituido por um numero infinito de ondas planas com vetores
de onda khj e amplitudes S%f Normalmente em difracio de

raios-» costuma—=se tomar © caso de duas ondas, como no trabalho

degsenvol vido agqul com © formalismo suto-consistente,
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APENDICE B

TABELA B.1 - Pico 2 (Esquerdad

Cela de Super-rede com 1024 planoce de Ge‘e Bl Planos de GaAs

e = 13,62871508 {(graud Bpy = 13.62840276 (graud
o = 13,6284027637 {graud Af = -0, 00031229 (graud
Polarizagi%o o Polarizacfo n
Plano matematico Comd (segQ.D Plano matematico (nM) (seg.D
Sp-GBY= 0,0 SE-9pYy= 0, 30065034
Sp-9L = 0,28308802 &p-OL = 0, 25208436
SE-&p = 0,18640212 SE-OB = 0,1738S608
BE-8L = 0,48046014 SE-6L = 0, 40885044
Plano Fisico (oFd (seg.> FPlano fisico (nFrd (seg.D
&p-%0 = 0,71928014 Gp-%o = 0,B87050823
SB-%L = 0,190864828 &p-6L = 0,17677141
CE-9p = 0,14869568 BE-OB = 0,136804484
SE-9L = 0,34834496 YE-OL = 0, 31281628
Largura do Platd (L) (segundosd
Lon = 0, 46094601 4 LaM = O, 42585044
Lor = 0,34834496 Lnr = O, 31281625

Fator de Estrutura ¢FE)

Fator de Polarizacio (FP>

Fe = 0,74201178 FmM = 0,807321971
Frn = (,7343952 Fr = 0,B88B0071%
F = 0,70721832 Cos(2HD = 0, 88836275
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TABRELA - B.2 -~ Pico 2 (Direitad

Cela de Super-rede com 1024 planos de Ge e Siz2 Planos de GaAs

6épp = 13,66493116 6py = 13.66540131

6o = 13,6654013073 A8 = 0,00047018 Cgraud
Polarizagio o Polarizag8o n

Flano matematico Comd Cseg.?) Plano matematico (nm) (seg.)
9p-0BY= 0,0 ép-9py= -0,2834154

Op-61L = 1,61635744 #p-0L = 1,4434611c

eF-9p = 1,63569126 GE-6B = 1,45740524

SE-OL = 3,E2BR04B7 $E~-HL = Z,8008663E

Plano fistco (oF)d (seg.) Plano fisico (nr¥) {seg.)
9p-9%0 = ~0,69851iBE5 fp—-Hbo = ~-0,84711491

Sp-9L = 1,15693394 "} em-&L = 1,0306677

SE-9p = 1,16814257 GE~-9p = 1,03817447

9E-HL = 2,3250765] SE-0L = 2,06954217

Largura do Platd (L) Cseguhdos)

Lom = 3, 2520487 Lnw = 2, 3008BEE3E
Ler = £2,32507651 Lrr = 2,06984217
Fator de Estrutura (FED Fator de Polarizag¢do (FPD
Fo = 0,714938747 Fu = 0,83201187
Fn = 0,71382552 Fr = 0,8802254
Fhkt = 0,707£21832 Cos(28 = 0,88837053
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TABELA - B.3 -~ Pico 3 (Esquerdad

Cela de Super-rede com 10284 planos de Ge e 512 Plancs de GaAs

=

o = 13,6196619 {graud fpy = 13,61947513 Cgraud
do = 13,6184751334 Cgrau AE = -0,0001BE7E Cgraud
rPolarizaglo o Polarizagio n

Plano matematico (oM) (seg.d Plano matematico (nM) (seg.)
tp-6py= 0,0 #p-Epy= 0O, 20836788

ép-6L = 0O, 32925995 ép-&L = 0,28732886

SE-6B = 0,406847387 SE-Op = 0,35807117

SE-OL = 0,73643332 fe-HL = 0,65540003

Ploro Fisico CoFd (seg.D FPlano fisico (nyd (seg.D
&B-Ho = 0,498BE712 p-fo = 0,B8034215

fp-6L = 0,28411151 &p-6L = 0,21638509

'6E-683 = 0,28043371 SE-6B = 0,24754231

SE-OL = 0,52154881 e—-&L = 0, 4639374

Largura do Platd (L) {(segundosd

Lowm = O,73643322 Law = 0,88554440003

Lor = C,521546861 Lrr = 0,4638374

Fator de Estrutura (FED Fator de Polariza¢do (FP)
Fo = ©,708803824 Fua = O,88806532

Frn = 0,707868056 Fr = ©,88953784

Fhkl = 0,70721832 Cos(29% = 0,BB2108543
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TABELA - B.4 - Pico 3 (Direitad

Cela de Super-rede com 1024 plancs de Ge e 512 Planos de GaAs

6pp = 13,67398606 (graud

Gpy = 13,B743459 Cgraud

Bo = 13,67434859028 Cgraud

A® = 0,00035985 Cgrauwd

Polarizagcso o

Polarizacko n

Flano matematico (oMd (seg.)

Flano matematico (nMd (seg.)

&8 -Opy= 0,0

&p-&mpy= -0, 21 389623

&p-8L = 0,B4290888 fp-0L = (,47718455

Gz—éa = 0,4375130c SE-OB = 0.38388794.

SE-81L = Q,9B041891 HE~-EL = O,87087249

Plano Fisice CoF)d (seg.) Flano fisico (nFd (ueg.D
fr-% = 0,B0838134 &B-&o0 = -0,614C3555

Op-OL = 0{37348864 &p—%L = 0Q,32912072

SE-%p = 0,32107427 eE~OB = 0,28775034

SE-&L = ©,89456291 PE-OL = 0,61694113

Largura do Platd

(LY (segundos)

Lo = 0,98041i8%1

LorFr = 0,69456291

Lrim O,B70B7c4S

LrF 0,61694113

Fator de Estrutura (FE)

Fator de Polarizacio (FP)

hki

Fo = ©0,70843484 Fw = 0,88B268571
Fri = 0,70841729 Fr = 0,8882437
F = 0,70721832 Cos(28 = 0,8B822714
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TABELA - B.5 - Pico 4 (Esquerdad

Cela de Super-rede com 1024 planos de Ge e Bl12 Planos de GaAs

o

&pp = 13,61060908 Cgraud sy = 13,68505051 Cgraud
o = 13,6105050958 Cgrauw A6 = -0,00010399 (graud
Pol arizaglo o PclarizagZo n
Flanco matematico (oMm) (seg.? Plane matematiceo (nM) (seg.D
&B-9BYy= 0,0 eB-6py= O, 14808906
Ss-6L = O,28357677 fp-6L = C,25182251
-9 = 0,26895817 GE-6B = O,24027168
GE-8L = (0,58253494 GE-8L = 0,4920942
Plane Fisico (oFd (seg.D Plano fisico (nFd (seg.D
Hp-Ho = 0,38804794 6p-fo = 0,429090123
ép-6L = 0,1991996C Gp-0L = 0,17694179
SE-98 = 0,192827e8 SE-6p = 0,17166904
GE-¢L = 0,3917276 Ge-6L = (0,34861083
Largura do Platd (L) (segundos?
Lon = ©0,85283494 Lan = 0, 4920942
Lor = 0,3917276 Lrnr = (0,34851083

Fator de Estrutura (FE)

Fator de Polarizacio (FP)

hkl

Fo = 0,708864339 Fu = 0,89061191
Fr = 0,70842296 Fr = 0,88933178
F = 0,7072183:2 Cos(28) = 0,BB92487
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TABRELA - B.6 ~ Pico 4 (Direfitad

Cela de Super-rede com 1024 planos de Ge e 512 Planos de GaAs

6pp = 13,6830413 Cgraud 8py = 13,68331166 (grau>
fo = 13,B833116629 Cgraud A6 = 0,000270386 Cgraud
PolarizagcBc o . Polarizagio n

FPilano matematico (oM) (seg.)D Plane matematico (nM) (seg. D
Ss-8BY= 0,0 Sp-9py= -0,148652047

&B-8L = 0,071&8339C &s-9L = O, 06442062

Se-68 = 0,087309 Se-O0B = 0,0771812

SE-81. = 0,15854297 SE-91. = 0,14160182

Flano Fistco CoF) (seg.) Flanco fisitco Cnfd (seg.D
&8 -80 = O,380z3zcz6 &p-80 = -0, 042506474

Gp—0L = O,0528345z 88-0L = 0,0474621S

SE-9p = 0,0610413Q SE-9p = O,0539561C

SE-6L = 0,11387591 SE-fL = 0,10141834

Largura do Platd (L3 (segundos)

Lom = 0,15854297 Lrw = 0,14160182
Ler = 0,113875%1 Lrr = 0,1014834
Fator de Estrutura (FE) Fator de Polarizacdo (FP2
Fe = 0,7182653 Fu = 0,89314478
Fr. = 0,7i6z2e202 Fr = 0, 830804
FM’:l = 0,70721832 Cos(28 = 0,883808332
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TABELA - B.7 - Pico B (Esquerad

Cela de Super-rede com 1024 plancs de Ge e Bi2 Planocs de GaAs

&prr = 13,601E85662 Cgrau

bay = 13,8014941 Cgraud

o = 13,6014941047 Cgrauw

A6 = -0, 00008251 Cgraud

Peolarizag&e o

Pelarizaclo n

Plano matematico CoMd (seg.?d

Plano matematico (nM) (seg.>

op~-0rYy= 0,0

ép-Opy= 0,11851938

fp-6L = 0,04839803 8p-8L = 0,04105144
Ge-Hp = 0,03842112 6E-08 = 0,03T51241
SE-9L = 0,08581815 #E-9L = O, 07656385
Plano Fisico CoFd (seqg.D Plano fisico (nF) (seg.>
ép~-Go = 0,28517535 B-%0 = 0,34431433
op-8L = 0,032827797 p-8L = 0,028579385
G- = 0,02877827 Se-6p = O, 02580682
SE-HL = 0,068105624 SE-OL = 0,05438667

Largura do Platd

(L> (segundos)

Lon = 0,08581915

Lor = 0,08105624

1

Lnw G, 07656385

0, 05438667

i

LnrF

Fator de Estrutura (FE)

Fator de Polarizacgcao (FP)

hkti

Fo = 0,71145235 Fu¥ = 0,B9215338
Frn = 0,71034387 Fr = 0,83078346
F = 0,70721832

Cos(28 = 0, 88339253
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TABELA - B.B - Pico 5 (Direitad

Cela de Super-rede com 1024 plancs de Ge e 512 Planos de GaAs

|

Opep = 13,692090589 Cgraud fpy = 13,688232489 Cgraud
o = 136923248333 Cgraud A8 = 0,000228 Cgraud
Pelarizagfo ¢ Polarizac3o n
Plano matematico (oM) (seg.d Plano matematico (nm) (seg. )
Bp-98y= 0,0 Sp-OBy= -0,11840487
8B -8L = 0,20785944 p-061 = 0,18519589
-8 = 0,21712877 SE~8B = 0,19249869
SE-8L = 0,424388821 PE-8L = 0,37763458
Plano Fisico (oFd {seg.D Flane fisivco (nrd (seg.d
98-80 = -0,2783538 &p-80 = -0,33815609
&p-01 = 0,1484401i2 op-8L = 0,13211962
6E-6p = 0,15354703 Se-6p = 0,13614467
S-S = 0,30198719 SE-OL = O, 26826429
Largura do FPlaté (L) (segundos)
Low = 0, 424398821 Lnw = 0,377694B8
Lor = 0,30198718 Lrnr = 0O,2682642%9

Fator de Estrutura (FE)

Fator de Polarizacio (FP)>

hkl

Fo = 0,71087777 FM = 0,88871778
Fr = 0,710286772 Fr = 0,88833017
F = 0,70721832 Cos(28> = 0, 88793865
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TABELA - B.© - Picc & (EsquerdeD

Cel a de Super-rede com 1024 planos de Ge e SiZ Planos de GaAs

Gep = 13,5925045 Cgraw épy = 13,59246881 Cgraud
Po = 13,5924688078 Cgraw A& = -0,00003569 (grauw
Pol arizagio o Polarizago n

Plano matematico (oM) (seg.> Plano matematico (nud (seg.)
&p-Sry= 0,0 Sp-Bpy= 0,10011805

fp-6L = O, 0906636 Op-0L = 0,08112415

SE-9p = ©,100001 G2 SE-HB = O, 08831669

SE-HL = 0,18068716 BE-OL = 0,16964084

Plano Fisico CoFd (seg. FPlano fisico (nF) (seg.>
O8-8o = 0,24111366 ép-96c = 0,29097%21

OB-91. = 0,0649136 &p-0L = O,0B8798599

BE-9p = 0,06375288 GE-Op = O,06182499

SE-HL = 0,1346764R SE-OL = 0,11981098

Largura do Platéd (LD ({segundosd

Lem = 0,1906716 Law = 16964084
Lor = 0,13467648 Lar = 0,119810%8
Fator de Estrutura (FE) Fator de Polarizacgao (FP)
Fo = 0,7083269 F = 0,88B9701687
Fnn = 0,70626257 Fr = 0,88362063
Fool 0,70721 83¢€ Cos(Edd = 0,88883651
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TABELA - B.10 - Pico B (Direftad

Cela de Super-rede com 1024 planos de Ge e 512 Planos de Gaas

épp = 13,70115283 Cgraud &py = 13,70135472 {grauw
o = 13,7013547z22 (graw A& = 0,00020189 (graud
Pol arizagio o Polarizagdo n

Plaro matematico (omd (seg.d Plano matematico (nm) (seg.>D
&p-Ony= 0,0 Gp-8By= -0,10044991

Bp-8L = 0,11660149 GB-GL‘= 0,10299049

®E-%8 = (0,10581323 GE-OB = 0,09447815

GE-C6L = 0,22241472 PE-OL = 0,1974BR6G4

Plano Fisico CorF)d Cseg.D Plane fistico (nFd (seg.D
&p-%0o = —0,2356728 8-80 = -0,28627534

ée-8L = 0,08BiSz2=66 - Sp-6L = 0,072118B43

GE~-8r = 0,076304%88 GE-&p = O, 06800365

fE-0L = 0,1B87B2754 -6 = 0,14012208

Largura do Platd (L) (segundosd

Low = 0,22241472 Ly = 0,19746864
Ler = 0,18782764 Lrr = 0,14012208
Fator de Estrutura (FE) Fator de Polarizacdo (FPD
Fo = Q,70950962 Fm = 0,88783981
Fn = 0,70959:15% Fr = 0,8878170¢
Fhkl = 0,70721832 Cos(286> = 0,8B779368C
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TABELLA - B.11 - Picc 7 (Esquerdad

Cel a de Super-rede com 1024 plancs de Ge e BiZ2 Planos de GaAs

-

&8B = 13,88345272 Cgrauw Gpy = 13,88343995 (graud
o = 13,85834399494 Cgraw A% = -0,00001277 Cgraud
Polariza¢ho o Polarizaglo n

Plarne matematico Com? (seg.D Plane matematico (nuMd (seg.>
&p-9BY= 0,0 8-6py= 0,08458B012

&p-6L = 0,0943482 &p-6L = 0,08383076

SE-9B = 0, 00131838 8E-0p = 0,08143273

Se-HL = 0,18556658 BE-6L = 0,15526349

Plano Fisico CoFd (=seg.? Plane fisico C(nFd C(seg. D
&p—-%o = 0,20411223 ép-50 = 0,24618871

&p-6L = 0O, 0625556 | 8p-8L = 0,05823603

{PE~-6p = 0,06498217 GE-6p = 0,0578B6491

be-6L = 0,13120772 PE-6L = 0,11676094

Largura do Platd (LY C(segundosd

Lo = 0,1855665658 Lam = O,1865268349
Lor = 0,13120772 Lar = 0,11675094
Fator de Estrutura (FE> Fator de Polarizagdo (FP)
Fo = O, 708568465 Fuv = 0,8901 0895
Fr = 0,70651382 Fr = O,8589893768
Fhkl = 0,70721832 Cos( 28 = BBUSRBO4E
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TABELA - B, 12 - Pico 7 (Direitad

Cel a de Super-rede com 1024 planos de Ge e 512 Planos de GaAs

{graud

&pp = 13,71020%12 {grau> bpy = 13,710387E
fo = 13,7103877973 {graud A® = 0,00017868 (graud
Polarizagio o FPolarizag&c n
Plano matematico (om) (segqg.D Plano_matemaztco {nmd) (seg.)
Gp-9By= 0,0 Sp-OBY= -0,08463437
Gp—-6L = 0,02333123 op-0L = 0,02088906
-9 = 0,02618614 S-Op = 0,02314323
GE-81. = 0,049351737 SE-8L = 0, 04403259
FPlano Fisico (o¥d (seg.? Plane ficice (nrFd (seg.?
fe-%o = -0,18300493 &p-0o = -0,240B8B875
8p-86L = 0,01692753 6p-61 = 0,013811117
SE-6p = 0.0iBE?Sf Se-6p = 0,015825305
SE-6L = 0,03530263 SE-81 = 0, 03138421
Largura do Flatd (L) (=segundos)
Lo = 0,049381737 Lom = 0,04403259
Lor = 0,03330263 Lrr = 0,03136421

Fator de Estrutura (FE)

Fator de Polarizagdio (FP)

hikl

Fo = 0,71293431 Fu = 0,B8923380%
Frn = 0,7icc29353 Fr = 0,88B43835
F = 0,70721832 Cos(28 = 0,BB7648B465
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TABELA - B.13 - Pico 8 (Esquerdad

Cela de Super-rede com 1024 plancs de Ge e 512 Planos de GaAs

-

opp = 13,57440129 Cgraud py = 13,8744048 Cgraud
Go = 13,8744047989 Cgraud A8 = 0, 0000038 (graud
FPolarizag8o o Polarizag¢io n

FPlano matematiceo (oM) (seg.> Plano matematico (nM) (seg.>
&ép-0BY= 0,0 Op-%py= 0,07404164

&ép-6L = 0,01818173 Bp-0L = 01612104

CE-H8 = 0,0184=3z229 6E-68 = 0,01472524

9E-6L = 0,03462402 $E-OL = 0, 03084628

Plane Fisico (oF) (seg.D Flarne fisico (nFd (seg.D
#B-%0 = 0.179185749 9B-Go = 0,21592522

SB-6L = 0,01289044 ' ' Op-8L = 0,01128628

OE-Op = 0;01181809 ®e-6p = 0,01058323

PE-O1L = 0,02480683 SE-O1L = 0,02181953

Largura do Platd (L} (segundes)

Lom = O, 03462402 Lnm = 0,03084628
Lor = ,0248086883 Lnr = 02181982
Fator de Estrutura (FE) Fator de Polarizacio (FP)
Fo = 0,70778373 Fuv = O,8308%252
Fn = 0,70735629 Fr = 0,82038527
Fhkl = 0,70721832 Cos(2% = 0,889282441
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TABELA - B.14 - Pico B8 (Direitad

Cela de Super-rede com 1024 planos de Ge e 512 FPlanos de GaAs

&pp = 13,71826576 Cgrauw Spy = 13,71942804 Cgrau
fo = 13,7194280382 Cgraud A8 = 0,00016e28 (graud
Pol arizaglc o Polarizagdo n

Plano matematico Com? (seg.Dd Plano matematice Cmmd (seg.D
&p-6py= 0,0 Sp-OBpy= -0,07306419

&p-6L = 0,0790863 op-6L = 0,07034187

S-088 = 0,08143974 6=-6p = 0,07218567

S-S = 0,16083837 SE-OL = 0,14252754

Plane fisico (oFd (seg.d FPloneo fisico (nr)d (seqg.>
op—-06o = -0,17272904 Sp-Ho = -0,21004605

oB~6L = 0, 05638507 | ep-6L = ©.05012668

GE-98 = O,08774828 | Se-68 = 0,0811808B¢

PE-OL = 0,11414034 SE-OL = 0,10131727

Largura do Platd (L) (segundosD

Lom = 0,16053837 Lru = 0,14282754
Loer = 0,11414034 Lar = 0,10131727
Fator de Estrutura (FED Fator de Polarizac¢do (FP)
Fo = 0,7109848 Fu = 0,88780877
Fn = 0,71085104 Fr = 0,887¢E523
Fhkl = 0,70721832 Cos(28 = 0,88785030¢
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TABELA - B.15 - Pico 9 (Esquerdad

Cela de Super-rede com 1024 plancs de Ge ¢ 512 Plancs de GaAs
3 = 13,56535021 Ony = 13, 8653664

fo = 13,5653663959 AG = O0,00001619 Cgraud
Polarizaglo o Poclarizacc n

Plano matematico Comd (seg9.> Plano matematico (nW) (seg.D
&p-O9sy= 0.0 op-6sy= 0, 06620835

SB-8L = 0,04145502 Sp-OL = 0,0370348%
G- = 0,04422836 G~-98 = 0,039230832

Se-6L = 0,08568838 fE-6L = 0,076265838

Plano Fisico (oF) (seg.? |Plano fisico (nFd (seg.?
op-80 = 0,1680B8i816 &p-%o = 0,019336831

&p-OL = 0, 02930639 { &p-9L = 0,02633z218

-8B = 0,03036884 Se~-9p = 0,02749159

SE-6L = 0,0B8047622 -6 = O,08382377

Largura do Platd (L) (segundosD

Lom = 0, 08568838 Lne = 0,07626538
Lor = 0,08047622 Lrr = 0,08382377
Fator de Estrutura (FED Fator de Polarizagzdo (FP)
Fo = 0,708763922 Fu = 0,89003175

Fn = 0,70874315% Fr = 0,883398887

Fivi = 0,707z21832 Cos(28> = 0,B88B996833
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TABELA - B.16 - Pico € (Direitad

Cela de Super-rede com 1024 planos de Ge ¢ 512 Flanos de GaAs
orp = 13,72832275 Cgraud By = 13.72847254 Cgraud
o = 13,7284725401 Cgraud A& = 0,000149796 Cgraud
Pelarizacf%o o Polarizacdo n
Plano matematico Comd C(seg.D Plano matematico C(nm) (seg.>d
&p-Opy= 0,0 &p-6py= -0, 0686202268

-0 = 0,049858606 &p-81L = 0,044088%9

-6 = 0,04872282 Se-6p = 0,0416758

6E-6L = 0, 09664888 -8 = 0,0857647
Plano Fisico CoFd (seg.D Plano fisico (ard (seg.>
¢p-60 = ~-0,15433909 6B-60 = ~0,18780038

-0 = 0,0350804% Ge-0L = 0,031085728
GE-6B = 0.63363045 -6 = 0,02991479

Se-6L = 0,08871083 ge-0L = 0,06087208

Largura do Platd (L) (segundosd

Lou = 0,09564888 Lox = 0,0857647
Lor = 0,086871093 Lar = 0,08097208
Fator de Estrutura (FE) Fator de Polarizacgdo (FPD
Fo = 0,710833585 Fu = 0,8873843
Fn = 0,71082283 Fr = ©,88737092

Foxt = 0, 70721832 Cos(28> = 0,88738786
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TABELA - B.17 - Pico 10 (Esquerdad

Cela de Super-rede com 1024 planos de Ge e 512 Planos de GaAs

tep = 13,55629917 Cgraud oy = 13,88632727 Cgraud
o = 13,55c3272689 Cgrau A6 = 0,0000278 Cgraud
Polarizago o Polarizaclo n

Plane matematico (o) (seg.)d Planco matematico (nu) (seg.?D
®p-8py= 0,0 ép-6By= 0O, 05919821

OB -0L = 0, 04650302 fp-6L = 0,04135011

OE-6B = 0,04543519 -8 = 0,0408042Z

SE-6L = 0,09193821 SE-6L = 0,08185433

Plano Fisico CoFd (seg. D Plano fisiceo (n¥d (seg.?
S -%c = 0,14382762 \99—90 = 0,17316217

&p-%L = 0,03266E57 op-6L = 0,02205941

BE-6B = ©,03223B35 fE-8p = O,0287199

8E-8L = 0,056480493 S8E-8L = 0,08777931

Largura do Platd (L) (=segundos)

Lom = 0,09193821

|LoF = ©,06490493

il

Lam 0.,08185433

ft

Lar 0,085777331

Fator de Estrutura C(FED

Fator de Polarizagao (FPD

hkl

Fo = 0,70538625% Fe = 0,838031901
Frn = 0,7058796%9 Fr = 0,83021445
F = 0,70721832 Cos(2dd = 0,83011217
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TABELA - B.18 - Pico 10 (Direitad

Cela de Super-rede com 1024 plancs de Ge e 512 Plancos de GaAs

épp = 13,73738002 (grau>

ey = 13,73751827 Cgraud

o = 13,7375182875 Cgrau

A® = 0,00013818 Cgraud

Polarizacko ¢

Polarizagkco n

Plano matematico Comd) (seg.>

Plano matematico (nM) (seg.>

&p-61L = 0,00823636
PE-SB = O,00872294

SE-9L = 0,01689523

op—-Opy= 0,0 Gr-6py= -0,0521881

&p-%1 = 0,01141696 -6 = 0,01018556

SE-Op = 0,0123748C -6 = 0,0109400

PE-61 = O,2379l82 S-9L = 0,02112647

Planc Fisico CoF)d (seg.? Plarc fisice (nF) (seg.>
Op-00 = —-0,13752438

OBp-60 = -0,18745443
op-9L = 0,00733498
SE-9p = O, 0077182

SE-OL. = O,01508321

Largura doc Platd

{L> (segundeosd

Lo = 0,02379i8c

Loy = ,01689593

1l

Lrwm O,02112547

Lny 0,01505321

Fator de Estrutura (FED

Fator de FPolarizacdo (FP)

bkl

Fo = 0,71282056 Fu = 0,88797184
Fr = 0,71252831 Fr = 0,88760779
F = Q,70721832 CosC2d> = 0,88721183
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TABELA - B.19 - Pico 11 (Esquerdad

Cela de Super-rede com 1024 plancs de Ge e S12 Planos de GaAs

bes = 13,854724907 Cgraud fpy = 132,54728631 cgraud
fo = 132,54728631 Cgraud A® = O,00003724 Cgrau
Peolarizagie o Polarizagio n
Plano matematico (omd (seg.>d Plano matematico (nu) (seg.?
Ge—-fpy= 0,0 &p-Spy= 0,053B29]1 37
-t = 0,00964721 e -6 = O,0085602
SE-6P = O,0089387 SE-6B = 0O,00801401
SE-5L = 0,01860591 SE-SL = O0,0168742
Flano Fistico CoFd (seg.?D Flarno fistco (n¥d (seg.D
Gp-8o = 0,13111924 %—GQ = 0,18778299
fp-8L = 0,00674321 -] fB-fL = 0,00398863
Ge-&p = 0O,00640328 Se~-&p = O,00571869
SE-51. = 0,01314649 SE-fL = 0,01170738
Largura do Platd (L) (=segundosd

Lom = O,01860591 7 Lnu = 0,0165742
Lor = 0,01314649 Lary = 0,01170738
Fator de Estrutura (FED Fator de Polarizacio (FP2
Fe = 0,70637621 Fux = O,890853282
Fri = O,70035185 Fr = 0,89083282

Fhkl = 0,707281832 Cos(282 = O,83025508
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TABELA - B. 20 - Pico 11 (Direitad

Cela de Super-rede com 1024 planos de Ge e Si2 Planos de GaAs
Gem = 12,74643777 Cgraud &y = 13,74686653 (grau)-
fo = 13, 7465685261 Cgraud A& = 0,00012875 Cgrau
Polarizagdo o _ Polarizaglo n
Plano matematico (oMd (seg.) Plano matematico (nu) (seg.)
Sp—-8py= 0,0 Gp-Opy= -0,08377344
Gp-8L = 0,0414914 &p-6L = 0,036E5808
SE-98 = 0, 04239959 SE-&r = 0,03757237
Se-81L = 0, 08383099 ' SE-SL = O,07443048
Ptano Fisico (oF)d C(seg.d Ptano fisico (nrFd (seg.?
Sp-%0 = —-0,1247044 Sp-%c = -0,15191341
Sa-6L = G,02960024 . Se—-&L = 0,02628701
SE-&B = 0,03014766 -8 = 0,02671831
| SE-51. = O,0897479 fe-6L = ©,0B300831
Largura do Platt (L} (segundosd
Lo = O, 08389092 Lnu = 0,07443045
Lor = 0,0897479 Lnr = 0,08300521
Fator de Estrutura (FED Fator de Polarizag3io (FP2
Fo = 0,712820879 Fu = 0,8B7228B16
Fri = 0,7121455 Fr = 0,BB8714934
Fhkl = 0,70721832 Cos(292 = 0,88706617
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TABELA - B.21 - Pico 12 (Esguerda)

Cela do Super-rede com 1024 planos de Ge o 812 Planos de GaAs

Spp = 13,83819902 Cgraud

&y = 13,B382443 Cgrau

-

S0 = 12,5342443012 (graud

AS = 0,00004528 Cgraud

Polarizac3o o

Polarizag8o n

Plano matematico (omd) (geg.?

Piano matematiceo (nmd (seg.>?

Sp-0BYy= 0,0

fp-0By= 0,049513245

-1 = 0, 02383504 &Bp-6L = (G, 02106706
GE-OB = (O,02476663 SE-6B = (O, 02198608
GeE-OL = 0,048B3B167 SE-6L = O, (04206314
Planoc. fisico (oFd (seg.D Plane fistco (nFd (seg.D
Se-%o = -0,12085179 Sp-8o = -0,14833701
OB-5L = 0,01i674581 SB-6L = 0,014984162
SE-0B = O,01737554 tE-6p = 0,01544078
SE-6L = 0,03412136 SE-&L = O, 0R0ZR23233

Largura do Platd €

LD (segundaos)

!

Lom O, 04836167

0,03412136

rl
Q
v
I

Lrm C420B831 4

n

Lny¥r 0O, 02038239

Fator de Estrutura (FED

Fator de Polarizagio (FPD

Rkl

Fo = 0,70721832 Fu = O,B80043947
Fr = 0,70553129 FF = 0,89042164
F = 0,70721932 Cos(28 = O, 89039966
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B.22 - Pico 12 (Direitad

Cela de Super-rede com 1024 planos de Ge e B12 Planos de GaAs

opp = 13,75549581 Cgrau2 opy = 13,75561664 (grau)-

fo = 13,7856166446 (grau> A® = 0,00012083 Cgraud

Pelarizag8c o Polarizag8o n

Plarnc matematico Comd (cog;) Plane matematice (nud (meg.)

dp-Hpy= 0,0 Ep-6py= -0,0495019

& -6 = 0,0276122b &p-6L = 0,0244267

SE-6p = 0O,02634146 GE-Op = 0, 02342653

-6 = 0,08398372 BE-6L = 0,04785323

Planc Fisico (oF)d (seg. 2 Planc fisico (nFd (seg.>)
joe=-60 = -0,11452544 &r-Ho = -0,139599a1

&p-6L = 0,01951513 &p-6L = 0,0172786

-8 = 0,01892583 e-op = 0,01681853

SE-6L = (©,03844098 SE-6L = O,03409413

Largura do Plats (LD (segundos>

Lom = ©,052295372 Lnw = 0,04788323

Loy = O, 03844095 Lnr = 0,0340841 3

Fator de Estrutura (FED Fator de Polarizag3oc (FP)

Fo = 0,71248017 Fu = 0,8869310%

Frn = 0,7124729 Fr = ©,88682204

Fhkl = 0,70721822 Cos(a%> = 0,B863202S%
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TABELA - B.22 - Pico 12 (Esquerdad

Cela de Super-rede com 1024 planos de Ge e Biz Plancs de GaAs

Osp = 13,B2214932 Cgraud emy = 13,8292022 Cgraud
o = 13,8282022005 Cgraud A& = 0,00005288 (g?au)
Polarizagdo o Polarizag3o n
Planc matematico {oM) (seg.) Plano matematice (numd (seg.d
ép-By= 0,0 GB-Spy= 0,04553481
ép-6L = 0,027586172 -8 = (O,02452447
Se-68 = 0,027V07164 SE-68 = 0,0241356E
G-t = 0,0B463336 SE-OL = 0,04866014
Plano Fisico CoFd (seg.d Plano fisico (mFd (seg.)
&t—&o.= C,111 3026 &p—He = 0,1338787c
SB-%L = 0O, 01336827 op-&6L = 0,01724064
SE-5B = 0,01918613 6E-68 = O,01709626
SE-8L = 0,0385544 -9 = 0,0343369
Larqura do Platt (L) (segundosd
Low = O,085463336 L = 0,04866014
Lor = 0O,0385544 Lrnr = 0,0343369

Fator de Estrutura (FE)

Fator de Polarizac¢io (FPD

Fo = ©,708B3326& Fu = 0,83066712
Frn = Q,70564747 Fr = 0,83806092
F = 0,70721832 Cos(28> = (0,89054328

hk1l
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TABELA - B. B4 ~ Pico 12 (Diregitad

Cela de Super-rede com 1024 plancs de Go e Bi2 Planos de GaAs

-

e = 13,7645542 (grau> Opy = 13,76466749 Cgraud
o = 13,7646674808 Cgraud A8 = (,00011329 (graud
Polarizaglo ¢ Polarizag3o n
Plarnc matematico (omd (seg.D Plano matematice (nud (seg.?
68-6py= 0,0 88 -6By= ~0,0455061 4
G- = 0O,00687395 = -6 = 0,00600107
-6 = 0O,00716956 Se-op = 0,00633955

e-6L = 0O, 01390905 Se-6L = 0,01234062
Planc Fistco (oFd (seg.D Planco fisico (nFd (seg.?
&8-Ho = ~-0,10801766 dp-80 = -0,1280954
Sp~-5L = 0O, 00488527 | SB-81. = 0,00431753
§e-98 = O, 00507432 SE-H6B = 0,00448997
-5 = ©,00002080 SE-0L = (,00880751

Largura do Plat8& CLD (segundos)

Low = O, 013009008 LM = 0,01234062
Lor = 0,00292950 Lnr = 0,00880751
Fator de Estrutura (FE) Fator de Polarizagdo (FPD
Fo = (,71389370 Fm = 0,8B7236zc
Frn = 0,712370071 Fr = 0,8Bc99226

Fhkl = $,70721832 Cos(28> = BBB77431
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TABELA - B. 25 - Pico 14 (Esquerdad

Cela de Super-rede com 1024'planos de Ge & Ble Planos de GahAs

op® = 13,5200000995 Cgraud ory = 13,852015048 Cgraud
fo = 13,5201594754 (graud Ab = 0, 000085952 Cgraud
Polarizaglo o Pol arizaglo n
Plano matematico (owmd) (seg.d Planc matematico (nmd (seg.)
&p-6BYy= 0.0 Sp-8py= 0,042288
fB-6L = 0,00596961 fp-61L = O, 00520266
dE-68 = Q,00562185 SE-Hp = Q,00303451
SE-0L = 0,01160136 -8 = 0,01033717
Plano Fisico CoFd Cseg.> Plano fisico (nFd (seg.D
& -fo = 0,10360063 & —-60 = 0O,124Bc084
Sp-6L = 0,00417913 -6 = O,00371804 -
SE-&p = 0,00401288 Se-68 = 0,0038B203
SE-OL = Q,00819801 SE~-8L = 0O, 00729806
Largura do Platd (L> (segundosd
Lom = 0,011601386 Lnm = 0,01033717
LorFr = 0,00819z01 Lrr = 0,00729806

Fator de Estrutura (FE)

Fator de Polarizacgio (FP2

hil

Fo = ©,7068124899 Fu = 0,89:102031
Fn = 0,70600206 Fr = 0,89087521
F = 0,70721832 Cos(28d = 0,8906868%
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TABELA - BB - Pico 14 (Diteitad

Cela de Super-rede com 1024 planos de Ge & 512 Planos de GaAs

&p-0L = 0,01824887
SE~6p = 0,01852753

SE-85L = 0,0367764

em = 13,773681284 Cgraud &py = 13,77371965 Cgraud
fo = 13,773719648 Cgraud a8 = 0,00010671 (grau
Poiarizaczo o Polarizagclo n

Pfano matematico (o) (meg.D Flano matematico (nud (seg.)
&B-6BYy= 0,0 &B-0By= -0,042232849

&B-6L = 0,02554012 op-86L = O, 02266933

OE-6B = 0,02598277 -8 = 0,0230175

Ye-5L = 0, 081852289 PE-6L = 0, 04568683

FPlano Tisico (ord (seg.D Plane fisice (nrd) (seg.D
B -%0 = -0,09728318 fp-bo = -0,11871901

IB-86L = 0,016194e8
SE-&B = 0,016413932

SE-8L

f

0, 03260882

Largura do Plats

(LY (segundos>

Lom = 0, 05152289

Lor = 0,0367764

n

Lrwm 0, 0456868%

LnF 0, 03260882

Fator de Estrutura C(FE)

Fator de Polarizacioc C(FP

kil

Fo = 0,71378758 Fu = 0,88672885
Fr = 0,713748652 Fr = 0,88687785
F = Q,70721832 Cos(a8) = 0, 8866281




236

TABELA - B.27 - Pico 18 (Eszguerda>

Cola de Super-rede com 1024 planos de Ge o 512 Planos de Gahs

-

Smp = 13,511050984 (graud 8py = 13.51111641 Cgraw
So = 13,5111164133 égrau) A8 = 0,00006548 Cgraud
Fol arizagdoc o FPolarizacsio n
Planc matematico (oM) (segqg.)D Plano matematiceo (nM) (seg.d
Sp~8py= 0,0 Sp-9py= 0O, 03855664
SB-5L = 0,01517387 dp—%L = 0,01354727
SE-88 = 0,01577S13 SE-OB = 0,014023%4
SE-SL = 0,030849 SE-9L = 0,02787121
Plano Fisico CoF)d (seqg.) Plano fisico CnF)d (seg.?
op-% = 0,098720332 &p-%0 = 0,11669947
&p-oL = 0,01075403 fm-oL = O, 008SSE8S
Se-8p = 0,01108139 SE-S8 = 0,009885636
PE-OL = 0,02183602 SE-&L = 0,01845222
Largura do Platf (L) {segundos)
Low = 0,0303489 Lam = 0,02787121
Lor = 0, 02183602 Lnr = 0,01345222

Fator de Estrutura (FE>

Fator de Polarizagido (FP)

Fo = 0,70554834 Fu = 0O, 838085941
Frn = 0,70552634 Fr = 0,83083163
F = 0,70721832 Cos(29 = 0,88083029

hkl
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TABELA - B.28 -~ Pico 15 (Direita?

Cela de Super-rede com 1024 plancs de Ge @ 512 Planos de GaAs

-

9B = 13,78267203 (graud 5By = 13,78277289 Cgraud
So = 13,7827728945 Cgraud A% = 0,00010087 Cgrauw
Polarizacio o rPolarizacﬁo n

Plano matematico CoM) (seg.) Plano matematico (nw) (seg.d
gs-%BY= 0,0 &p-8py= -0,039852797

-8 = 0,01755045 9p-%L = 0,01552617

SE-88 = 0,01690546 -9 = 0,01501897

SE-SL = 0,034455%92 SE-&1L = O,03054514

Plano Fistco (oF) (seg.> FPlano fistco (nFd Cseg.>
& -%o = -0,03082757 B-% = -0,11090821

-5 = 0,01248097 Sp-%L = 0,0110232

Se-9p = Q,012158=28 -9 = 0,01079301

8-St = Q,02460925 SE-SL = 00,0218l

Largura do Plats (L) <{(segundosl

Loum = Q,034455%9=2 Lau = 0,03054514
Lor = 0,02460925 Lrny = O,02181l822
Fator de Estrutura C(FE) Fator de Polariza¢do (FP)
Fo = ¢,714c2414 Fu = O,BB0649901
Frn = O,7142288 Fr = 0,88650472
F‘hkl = 0,70721832 Cos(282 = O,BB548202
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