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RESUMO

Com bBase na formulacdo de Laue pafa a teorfa dinamica,
este trabalho contem um estudo da propagac@o dos ta1055x no meio
cristalino. Estao analisados: o efeito das condicbes de contorno
na superficie de incidencia do feixe da'amostra, e o efeito que a
espessura das amostras tem sobre a distribuicdo da " intensidade
transmitida.

Para o estudo das condicoes de contorno foram selecio-
nadas a reflexao (220) e radiacac de Mokms para um ctistal de s$ili-
cio. Foi analisado o caso em que a supethcTe de entrada da amos -
tra & composta de dois planos obligquos.

Para o estudo do efeito da espessura sobre a distribui
¢ao das intensidades, foram selecionados os casos (000) (111) (%?1)
de trés feixes, (000) (220) (400) (250) de quatro feixes, ambos pa
ra o silicio e radiacao Moka, e 0 caso de seis feixes (000) (220)
(2842) (044) (224) (202) para o germanio e radiacdo de Cuka.

No tratamento teorico do problema utiiizou-=se o progra
ma de calculo baseado no desenvolvido por Chang (56) e Huang (58)
Foram implementados os calculos do vetor de Poynting e o da intensi
dade resultante. Alem destas modificacdes, foi inttoduzfdo um angu-
lo de corte arbitrario para a superficie de entrada e para a super-
ficie de saida da amostra.

Como resultado, obteve-se um novo interferometro para
0s raios-x e verificou-se que as experiéncias de secgdo, para as a
mostras com espessura media ut = 2, podem contribuir para a explica

¢ao da transmissao Borrmann multipla,
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CAPITULO 1. INTRODUGAOQ

1.1 Revisao HistOrica

A primeira formulacdo da teoria dinamica para a difra-
¢do dos rajos-x & contemporanea da descoberta da difragdo dos_
raios-x por Laue, Fredrich e Knipping (1) em 1912, Nessa epoca,
Laue derivou uma interpretacao geométrica simples do espalhamento,
baseada na teoria das redes bidimensionais.

Ewald (2,3,4),_em 1912, resolveu o problema da propaga
c¢ao de ondas eletromagneticas com comprimento de onda proximo ao
comprimento da periodicidade de um arranjo de dipolos, localizados
nos pontos de um reticulado tridimensional e infinito. Este siste-
ma autoconsistente de osciladores, emite radiacao eletromagnética,
que se propaga no meio. A solucao encontrada por Ewald para este
problema, formulado originalmente por Sommerfeld, seu orientadorde
tese, esta baseada no problema de autovalores e tem como resultado
final, o conjunto dﬁs frequéncias permitidaé para os osciladoresdo
campo.

Em 1928, ym ano apds a descoberta da difracdo do elétron, Bethe -
{5)formuloua teoria dinamica para a difracdo de elE€trons. Nessa teo-
rfa os el&trons sao espalhados por um potencial continuo e tridi-
mensional com a periddicidade da tede crista]ina.

A formu]agﬁo em uso da teoria dinamica para a difragdo
dos raios-x foi construida por Laue (6) e data de 1931. A teoria
de Laue resolve o problema da propagagio da radiacao eletromag

'

netica num meio onde a densidade eletronica tem uma ' distribuicao
continua e periodica Esta formulacao tem como principal vantagem, em relagdo |

3 de Ewald, o fato de que a superficie do cristal aparecé natu ralmente como
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condigao de contorno para as equagoes de Maxwell, o que permite im
plementar um modelo mais realista do meio cristalino.

A publicacao em 1945 do Tivro de Zachariasen (7),' foi
um marco importante para a afirmagao da teoria dinamica. Este 1i-
vro contem, no capitulo III,uma visdo clara e precisa do problema e
a escolha de parametros convenientes para a descrigao do espalha
mento torqa;mesteﬁtexto uma lejtura -indispensavel--para--o pesquisa- -
dor dessa area do conhecimento.

| Borrmannan 1941 (8) observoua transmissdao anomala dos
raios-x. 0 efeito eﬁcontrado foi obtido para cristais essencialmen
te perfeitos, de calcita e quartzo, e se refere ao decréscimo espeta
cular no coeficiente de absorcao que éstes cristais apresentamquan
do ajus;ados para difratar os raios-x no angulo pfﬁximo ao de
Bragg.

Este efeito, conhecido como efeito Borrmann, possui u
ma explicacao teorica, que & consequencia direta da teoria dinamica
e foi publicada em 1949 por Laue (9). A versdo aceita, até o presen
te, pode ser extraida das equagoes contidas no Tivro Zachariasen .
Isto E conseguido essencialmente por redefiniciao dos parametros do
espalhamento.

A aceitacgao relativamente lenta gque teve a teoria dina
mica pelos pesquisadores, deve-se a dificuldade existente na gpoca
de se obter cristais -de boa perfeicdo cristalografica, condicgdo
fundamental para a aplicabilidade da teoria.

0 grande sucesso conseguido na determinagaoc da estrutu
ra cristalina, no periodo citado anteriormente, justifica a faldéa
de interesse no tratamento do probiema do espalhamento via teoria
dinamica. '

A teoria cinematica, formulada por Darwin (10)em 1914,
mostrou-se adequada e seus resultados, com algumas excegoes, repro

duziam bem os resultados experimentais da intensidade espalhada. 0O
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tratamento de Darwin continha a explicagao da extincdo primaria e
secundaria, e seu modelo tedorico concebia o cristal como composto
de pequenos blocos desalinhados aleatoriamente em relagdo a uﬁa 0
rientacao media. Mais tarde, a este modelo de cristal, Ewald atri-
buiu o nome de cristal mosaico.

No periodo anterior a descoberta do efeito Borrmann, a
creditava-se que a teoria dinamica poderia apenas-dar uma explica~<—
¢ao, pouco mais complicada, dos problemas que eram resolvidos pela
teoria cinemdtica.

De fatg?Zachariasen mostra em seu livro que a intensi-
dade espalhada por cristaisde pequena espessura se reduz a expres
sao cinematica. Mas o conteiido fisico da teoria dinamica apresenta
uma explicacao mais abrangente do espalhamento de'raios—x.

0 avanco na industria de semicondutores, que estd inti-
mamente associado @ sintetizacdo de cristais com péucos defeitos de
crescimento, forneceu o meio necessario para a afirmagao e « desen
volvimento da teoria dinamica.

Comadisponibilidade de cristais de boa qualidade de
Si, Ge e GaAs e a necessidade da obtencao de cristais livres de de
feitos de crescimento, desenvolveu-se a tecnica de topografia .com
BEr'g e Barr‘et, Auth'ier, Lang! Bonse e Out!"os, fewament.; mdwnen&ﬁ?ﬂ Q‘Q contro
le de qualidade de cristais sinteticos.

Em 1959 Kato e Lang (11) obtiveram a imagem do efeito
pendellbsung, previsto teoricamente por Ewald (3,4), que consiste
no batimento do campo de onda quando um cristal em forma de cunha
transmite os raijos-x. Este trabalho deu origem a teoria dinamicada
onda esferica e foi formulada por Kato (12) na mesma época.

Entre os resultados positivos, alcancados pela teoria
dinamica,esta a verificagdo experimental do perfil de linha teori
co, para a transmissao dos raios-x por Schwarz e Rogosa (13) em

1954 e Kikuta e Kohra (14) em 1968.
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0 trabalho de revisao,feito por Batterman e Cole, (15)
em 1964, ¢ uma excelente e indispensavel fonte de consulta, conten-
do o estudo do problema de dois feixes, ou difragao simp1es,'tan-
to para o caso da transmissao (Laue), como da reflexao (Bragg).

Entre outros trabalhos experimentais que surgiram na
decada de 60, a observagdaoda birrefringencia na transmissao 5 dos
raios-x, por Authier (16) em 1960 representa uma confirmagao impor
tante do modelo teorico adotado.

Tambem e desta epoca o calculo analitico feito por
Kato (17) da distribuicao espacial da intensidade em experiencias

de seccao.

A descoberta, em 1965, por Borrmann e Hartwig (18) =~ da
transmissao anomala multipla, estimulou um grande numero de pesqui
sadores a trabalhar nesse campo. Entre estas pessoas estao
Saccocio e Zajac (19), Hildebrandt (20), Joko e Fukuhara(21),Ewa1d.
e Heno (22), Penning e Polder (23), Penning e Dalisa (24), Zajac e
Ng (2%), Uebach e Hildebrandt (26), Balter, Feldman e Post (27) ,
Huang e Post (28), Huang, Tillinger e Post (29), Okkerse (30) e
Ludewig (31).

A grande maioria destes trabalhos utiliza na parte
tearica a formulagdao matricial da transmissao simultanea de N-fei-
xes, desenvolvida por Kato (32) em 1958 . Este tratamento teorico
permite a realizagao.do calculo numérico das variaveis fisicas pa-
ra N-feixes.

Entre as aplicacdes praticas da teoria dinamica a  de
terminacdo direta da fase na resolugdo de estrutura &, sem diavida,um
dos problemas mais intrigantes no presente.

Em 1961, Lang e Hart (33) estudaram o probliema do bati-
mento pendellbsung para tres feixesa ﬁmdeextrair informagao sobre
a fase usando a ideia de Kambe e Miyake (34)

Nos anos de 1974 e 1978, Colella (35) e Post (36), res
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pectivamente, publicaram trabalhos experimentais sobre a determina
¢ao da fase em cristais com centro de simetria, por meio da difrg
cao multipla. Em 1981 Colella (37) retomou este tema.

Chang (38), utilizando da difracao miUltipla quande pe
To menos uma reflexao e do tipo Bragg, em 1981, propos um método
pratico para a extracao da fase em cristaislcom centro de simetria
E dessa época que, pela primeira vez foi resolvida uma - estrutura
desconhecida, utilizando a informacao da fase (39). A viabilidade
destes trabalhos baseja-se na possibilidade da realizacao de calcu
los de perfil de 1iﬁha que reproduzem com impressionante rigquezade
detalhes o perfil observado.

A formulagao quantica do espalhamento teve inicio em
1939 com Moliere (40). Seguiram-se os trabalhos de Born em 1842
(41), de Othsuki (42) em 1964 e Kuriyawa(43). No modelo quanticoda
difracao, o campo radiante e o cristal sao considerados como um sis
tema Unico. Nesse modelo ha a possibilidade do estudo da interacdo
foton-fonon e foton~eletron, onde o cristal nao esta restrito a a

penas seu estado fundamental. Sob esse ponto de vista, o modelo ci

nematico representa a colisao simples entre o foton e o cristal e

a teoria dinamica a colisao multipla.

1.2 Propriedades dos raios-x

Situado na faixa de comprimento de onda entre 0,1 - e
100 R no espectro de radiagao eletromagnética, os raios-x, normal .
mente utilizados na pesquisa que envolve difragao, apresentam uma
serie de dificuldades, tanto no processo de geracao como na sua U

tilizacao. Mas estes aspectos que desencantam 0Ss pesquisadores que

utilizam os raios-x como ferramenta de trabalho, estimulam e desa
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fiam uma grande quantidade de pessoas que trabalham a fisica dos

raios-x.

1.2a Geracgdao dos Raios-x

No aspecto da geragao dos raios-x, a principal dificul
dade € a obtengdo de fontes suficientemente potentes, devido ao
processo convencional .de geragdo ser altamente ineficiente (cerca
de 1%). Apenas na década de 50 (44,45) foi desenvolvido o gerador
do tipo anodo rotatorio, que rompeu o limite de poténcia para a fa-
milia de geradores bor freamento de eletrons. Hoje e possivel en
contrar geradores comerciais com ate dez vezes a ﬁoténcia de um ge
rador convencional, que utiliza tubo de vacuo selado. Este ultimo
e comerciaTizado com até 3 kW de potencia, na versido com tubo de
.difracao. |

Entre as fontes nao convencionais, o gerador, versao
sincrotron, alem do aspecto intensidade, apresenta inumeras vanta-
gens, tai’s comofa‘forma da distribuicao espectral e a colimagao do
feixe. Mas o porte de ﬁma maquina como esta exige uma infraestrutu
ra que envolve a dedicacao permanente de uma centena de pesquisado
res de diferentes &reas do conhecimento. Alem do mais, somente 0O
custo de instalacdo implica a discussao em termos de prioridades
com toda a comunidade cientifica.

0 laser no comprimento de onda de raios-x, certamente
(estaré como a grande alternativa tanto no aspecto da qualidade do
feixe, como colimagao, monocromaticidade e coeréncia espacial
e temporal, como no aspecto pratico de instalagao e operagaoc do ge
rador, que provavelmente tera caracteristicas de uma maquina  com

dimensbes comparaveis aos geradores convencionais,

1.2b Coerencia

0 alargamento de Tinha, no comprimento de onda visi-
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vel da radiagao eletromagnetica, traz uma serie de informacgoes so

bre o movimento dos atomos. No caso dos raios-x, como a frequen-
19 . . -
"“"Hz, muito maior que a freguen-
016

cia de oscilagao e em torno de ‘10
cia de oscilagao do atomo na rede cristalina (] Hz), nao apre
senta interesse para a pesquisa desde a decada de 40. A principal
contribuigao para o alargamento de linha no caso dos raios-x & de
vido ao amortecimento.no.movimento.do elétron, e.por este motivo
a largura a meia altura dos raios-x, varia fracamente com o com=
primento de ondas. Este fato pode ser observado na tabela 1.1(46)

0 compr{ﬁento de coeréncia, que depende diretamente da
largura de linhae corresponde ao comprimento do pacote de ohda as
sociado ao foton de raios-x, tem seu valor definido na faixa de

um, que pode ser observado na tabela 1.1 (46). Este conceito pode

ser encontrado no livro de Born e Wolf (47) e & definido por
Az

8A
tral para o raio-x em questdo. Um calculo simples permite verifi-

onde &x e a largura a meia altura da distribuigdao espec-

Car que o pacote de onda contem cerca de 2.000 frentes de onda.

Apesar do indice de refracdo para os raijos-x ser um
numero proximo a 1 (difere de 1 em uma parte em 105), o comprimen
to optico, que corrésponde ao percurso no meio material para mu-
dar a fase da radiagao eletromagnetica de 2w, apresenta um valor
microscopicamente grande. Para os comprimentos de-onda utilizados
este percurso e cerca de 40 uym. Na tabela 1.2 (46) podemos verifi
car os valores calculados para esta distancia (tA==% ).

A hipotese de que o meio material pode ser definido
como uma superficie plana na formulac3o de Laue da teoria dinami-
ca pode ser realizada ﬁa pratica, pois o acabamento na superficie
para o polimento mecanico na preparacao de amostras pode ser fei-
to com precisdo inferior a 1 um. Esse & o motivo principal porque
as equacgOes macroscopicas de Maxwell dao bons resultados.

0 fato do acabamento na superficie dos dispositivospo
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der ser melhor que tA permitiu a modificacdo sistematica do cami-
nho optico e viabilizou a construcdo do primeiro interferdmetro de

raios-x por Bonse e Hart (48,49) em 1965.

1.2¢ Indice de Refracdo

0 indice de refracdo para 0s raios-x esta ctalculado no

apendice 1 e & dado por:

onde: ]
8 = ;e ?J Fooo> (1.2)
c
como: ro = raio classico do eletron
V. = volume da cela unitaria
Foop = fator de estrutura para a origem

A tabela 1.3 (46) apresenta valores do indice de refra
¢ao para a]gumas substancias e radiacgao norma]mentg utilizadas na
prEtica. Como observado anteriormente, verifica-se que &= 1075.

Como o indice de refrag¢do e proximo @ unidade, ndo e-.
xiste a possibilidade de se construir lentes para o0s raios-x.

| A reflexao exte¥rna total ocorre apenas para angulos rasantes

(tabela 1.4) (46); o angulo critico para a reflexdo externa total

e obtido da lei de Snell por:

cos 8 =n , (1.3)

onde o angulo 8. e considerado em relagdo a superficie.

Como & = 10’5, vem:

o =~ /2§ - | (1.4)

A anisotropia, propriedade caracteristica do meio cris
talino, impBe a necessidade da adocdo de grandezas fisicas cujas

propriedades variam com a direcao. Entre estas estda o Tndice de re
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fracdo. Como consequencia, os cristais transparentes e biaxiais a
presentam o efeito conhecido como birrefringencia (47), para o caso
da transmissdo da radiagdo eletromagnética no comprimento de 6nda
visTvel. A calcita e um dos exemplos desse tipo de cristal.Os cris
tais com estrutura clbica comportam-se como um mejo isotropico.

No caso da transmissao dos raios-x, os cristais apre-
sentam pe1o-menos quatro indices de refracgao distintos, independen
temente de sua estrutura, quando posicionados pafa transmitir 0
feixe proximo ao Engylo de Bragg. Este efeito foi observado por
Authier (16) em 1960. ‘

Esta alta anisotropia para a transmissao dos raios-x
tem despertado um grande interesse para a pesquisa. 0 trabalho de
Borrmann e Hartwig (18) em 1965, trata da observacao de intensida-
des transmitidas completamente atipicas, para amostras muito espes
sas (pt> 10). Observou-se que, segundo diregoes especiais, cris-
tais perfeitos e espessos apresentam um baixo coeficiente de absor
¢do quando ajustado para a difragdo simultanea de varios feixes.

0 0 caminho para a compreensdo destes fenomenos passa ne
cessariamente pela teoria dinamica dos raios-x, que & tratado no

capitulo que se segue.

1.3 Interferometria

0 processo de formacgao da imagém optica na régiSo do
ultravioleta extremo ate os raios-x moles (100 R), estd baseado no
desenvolvimento das placas de zona de Fresnel (50}, 0 seu limite
de utilidade esta fora da faixa de comprimento de onda Util para
os raios-x, situada por volta de 1 R,

A impossibilidade da construcac de lentes para os
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raios-x, dificultou enormemente o desenvolvimento de dispositivos

opticos, que ficdu mais centrado na monocromatizagdo e colimacgdo
do feixe.

Estas dificuldades fizeram com que a interferometria,
na faixa de comprimentos de onda menores que 1 ﬁ, tomasse impulso
apenas no ano de 1965 com o aparecimento do interferometrode Bonse

e Hart (47,48)

1.3a 0 Interferometro de Bonse e Hart

0 inter;erﬁmetfo original de Bonse e Hart tem como
principio a divisdo da amplitude. Este interferdometro & composto
de trés laminas de mesma espessura, paralelas e igualmente espaga
das, obtidas de um bloco monolTtico de um cristal de silfcio 1i-
vre de dislocagoes.

0 interferometro conhecido como LLL (lLaue, Laue,Laue),
projetado originalmente para operar com radiagdo de CuKa,tem suas
laminas cortadas perpendicularmente ao plano (110) e com espessu-
ra proxima a Imm. Estas laminas tem espessura suficiente para se-
lecionar apenas o modo de propagacao mais penetrante e o feixe
transmitido se aproxima bem de uma onda plana e monocromatica.

Na figura 1.1, o feixe I incide na lamina S e & sepa-

II I

rado por esta em dois outros feixes 0 e G°, respectivamente feij

xe transmitido e difratado por S, atravessam o espago d entre

I1 I

SeMe atingem M em dois pontos distintos P e P°.

Ao atravessarem a lamina M, parte destes feixes GII e

I I

0" de © -e-GI respectivamente, sao redirigidos um.contra o outro

e percorrem o espago d entre M e A, ate atingirem finalmente A.

I o GII

Estes feixes 0 interagem entre si atraves do
cristal A e dao origem a dois feixes 0 e G. Estes Ultimos sdo re
sultantes da adi¢do de dois campos de onda que percorreram dois

caminhos opticos distintos I e II,



Cristal S Cristal M Cristal

e

Feixe it N
incidente

Bonse e Hart

Esquema do Interferometro de

Figura 1.1



12

A modificagao do caminho optico de qualquer dos feixes
I ou Il, separados em S, da um padrdo de interferéncia que @ obser
vado através de um filme posicionado para receber os feixes 0 ou

G.

1.3b Interferometria por divisido da frente de onda

Os primeiros interferometros a operar na faixa dos
rajos-x moles datamhde 1932 (51,52) e tem como principio a divisao
da frente de onda.. Possuem 0 esquema dos in-
terferﬁmetr@s que operam no visivel e s3o projetados para a re-
flexdo externa total. Como visto anteriormente, a ocorréncia da re
flexao externa para angulos muito rasantes, Timita a utilizagdodes
tes interferometros fora da regido de trabalho para os raios-x.

Apenas em 1981 surgiu o primeiro interferametro, basea
do no principio da divisdo da frente de onda para comprimentos de

onda menores que 1 R,(SB).

1.4 0Objetivos

Sao objetivos deste trabalho:

1. 0 estudo do efeito que as condigdes de contorno. pa
ra a superf?cie de entrada tem sobre a distribui¢fo da intensida-
de dos raios-x transmitidos no caso de dois feixes. Com essa fina-
1idade, serEo analisadas amostras de silicio com superffcie de en

trada para o feixe, composta por dois planos obliquos.

2. A analise dos efeitos que a espessura das amos
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tras apresentam na distribuicdo da intensidade transmitida, para o
caso da distriﬁuig&o simultdnea de Nvfeixes; Ser&o analisados 0s
casos (000) (111) (TT1), de trés feixes, (000) (220) (400) (220) de
quatro feixes e (000) (220) (232) (034) (224) (202) de seis

feixes.



Tabela 1.1 Largura de linha (6A) e comprimen

to de coerencia, para 0s raios-x

Radiagdo GA(E) 1046272 A28 (um)
A kal 0-0024 2.93 2-85
Cr Ka, 6.0011 4+72 0-49
Cu Ka, 0-00058 3:67 041
Mo Kay ~  0-00029 4.09 0-17
Ag Ko, 000028 5+01 011
W Ko 0.00015 7.18 0-029

1

Tabela 1.2 Comprimento bptico (tl) em um

Material W KaT Ag Ku] Mo Koy Cu Ka1 Cr Ko,

C 100-8 3767 29.69 13+64 9.152
Si 152+7 56-86 44.72 20+ 37 13:62
Ge 7510 27+97 2221 10-67 7+17%
LiF 144.7 54.05 42.58 19+53 13-08

NaCl - 170+8 6353 50.02 22+90 1533



Parte real do Tndice de refraclo

Nesta tabela estdao os valores de:

Ag Ka]

1+485
0.985
2+000
1.035
0-881

Mo Ko

2-389
T+586
3-194
1666
1-418

1 C

1

1

u l(Ot-l

1. 29
7562
4+44
7-890
6+728

15

Real (8)x 10% da

Cr Ku]

25.02
1681
31-89
1751
14-94

Angulo critico (ec) para a reflexdao externa

1

Mo Ko

751
6+12
8-69
6-27

Tabela 1.3
equagao 1.1
Material a(A) W Ka1
c 35668 02073
S 5«4307 0-1369
Ge - B.6574 0-2783
LiF 4.0236 0-1444
NaCl 5+6398 0-1224
Tabela 1.4
total em minutos de arco
Material W Ka] Ag Ko
¢ 221 5.92
Si 1+80 4.82
Ge 2+56 687
LiF 1.85 4.94
NaC1 170 4.56

5+79

1

Cu Ko

16+3
13-4
18+5
1347
1246

1

Cr Ka

24-3
19-9
274
20+3
188 .
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CAPITULO 2 - TEORIA

2.1 Equagao Fundamental da Teoria Dinamica

Para resolver o problema do espalhamento de um feixe
de raios-x por um-cristal perfeito, segundo a formulagdo de - Laue-
(9), comecemos com as equagoes de Maxwell no meio cristalino. Es-

tas equacoes sao dadas por:

Txf(F,t) = 2 A(F.t) 2.1
fo(r,t) atJ@(r ) (2.1)
< e I 3_ e
Vxg (F,t) atﬁ,(r,t) : (2.2)
V.a(F.t) =0 , (2.3)
o
V.,.8(F,t) =0 , (2.4)

e as equagoes do meio material sao dadas por:

> >

-;9(rst)

e(F) E(Fut) = (1 +0(F)) g, (Fot) o (2.5)

e A (Tat) = u Pt (2.6)

pois, para a frequencia dos rajios-x (v 1018

Hz), o cristal funcio-
na como um dieletrico perfeito.
Das equagOes anteriores, obtem-se a equacao do campona

forma diferencial:

D% <
o0 Q;sur VxVx(649) = 0 (2.7)

TxVxD - p
onde foram desprezados os termos ~ ¢ 2.
Considerando apenas a solugao do tipo onda plana, en-

tao o deslocamento eletrico e dado por:
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AF(F t) = exp(jvt) : 4, exp(-iky.¥) (2.8)
onde v = frequéncia dos raios-x,
Jo= 2ri ,
e EH e o vetor de onda associado @ reflexdo H dentro do cristal.

A soma anterior & feita sobre todas as reflexoes. 0 ve

tor de onda deve satisfazer a lei de Bragg,
k, =K +® , (2.9)

onde Eo e o vetor de onda da onda incidente dentro do mejo crista-
lino e M um vetor da rede reciproca.

Para levar em conta a absorgdo pelo meio, a susceptibilida
dé elGtrica deve ser comp]éxa, e como o meio cristalino € periodico

temos:
6 (F) = 2 og exp( B.F) | (2.10)

onde os coeficientes de Fourier estao relacionados ao fator de es

trutura por:

6 -, (2.11)

(2.12)

H

onde: r , & 0 raio classico do eletron,

A = comprimento de onda dos raios-x,
V_ = volume da cela unitaria,

e F,. = fator de estrutura associado a reflexdo G. ..

Para se obter este resultado, basta lembrar que o fa-
tor de estrutura @ a transformada de Fourter da densidade eletro-
nica.

Substituindo ¢ (¥) de (2.10) eo@(?.t) de (2.8) na e

quacao (2.7), obtem-se a equagido fundamental da teoria dinamica
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que & dada por:

H g
.. + 3 d =0 . 2.13
BT g Phee Sou (2.13)
onde: aG[H]= 3G - (3G.kH)kH . (2.14)
e EH e o versor na diregdo de KH' Isto significa que, aG[H] e a

compongnte de HG perpendicular a X,,.

2.2 Matriz de Susceptibilidade

Se escolhermos duas diregoes mutuamente perpendicula-
res'EH e ﬁH, podemos decompor o deslocamento eletrico como se-

gue:

(2.15)

) ™ dicul k
com Oy e 7y perpendiculares a He

Substituindo este valor na equagao fundamental, obtem-

-se:
K- ki
‘ 4 o i ]
(—z— - %g) dyp * T Ou.aldg a-Eyt dg Tar £y) = 0 ,(2.76)
H : G#H
onde £ = ™ ou ©.
Da relagao de dispersao obtem-se o erro de ressonancia,
[T
2ey = A -1, (2.17)
. k2 :
donde yem:
- T -~ 7 = E oy o ‘
(2ey - ¢ ) dyp + G#anH_.G(decG.ng dgr Tg-Ey) =0 . (2.18)

Como apenas os nos da rede reciproca, que estdo proximos

a esfera de Ewald, contribuem de forma apreciavel para o espalhamen
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to, a soma @ feita somente para estes nos.

As equacgoOes anteriores podem ser escritas na forma

$-2eg 0 oy §3,-89)  ¢F (Fy-Sg) - .- - Dg"
e > > Ul
0 ¢0—2€0 ¢ﬁ-(0H.ﬂ0). ¢ﬁ"(nH.n0) ..... D0
> > + o o _
¢H(00.GH) ¢H(w0.UH) ¢0-2eH o ..... . DH =0
oy(Sg-Ty)  ¢y(ig-T) 0 bg = 25y ... 1|04
(2.19)
onde ¢y=bq_y e %0 % ®H-H

A dimensdo da matriz de susceptibilidade e 2N, onde N
e o nimero total de reflexdes presentes e a solugdao do determinan-
te secular dessa matriz da os 2N modos de propagacdo.

A parte real da solucdo do determinante secular da a
chamada superficie de dispersao e a parte imaginaria da a absorgao
dos diferentes modos.

Observe-se que dadas duas reflexces distintas as compo-
nentes C e T nao sac necessariamente perpendiculares, pois no caso
de mais de dois feixes, ndo & possivel definir um unico plano de
incidencia e as componentes O e T nesse caso se misturam,

Caso os vetores reciprocos que difratam simultaneamen-
te estejam sobre um plano, & possivel encontrar uma definigdo co-
mum para as componentes dos campos.

| De fato, quando o plano rechroco intercepta a esfera
de Ewé1d, esta interseccdo corresponde a um circulo sobre o qual

devem estar os pontos da rede reciproca que estdo em condigao de
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difragﬁo. A projegao nesse‘plano de cada vetor de onda, que parte
do ponto Laue e chega ao plano reciproco, tem sempre o comprimento
igual ao raio do circulo. A perpendicular a esta projegdo, tomada
sobre este plano, e perpendicular ao seu respectivo vetor de onda.

As componentes neste plano sao chamadas de ™ e as com-

ponentes o , sao obtidas por: _EH = EH xEH (2.20)
onde' H @ uma reflexdao qualquer.

A solucao que se segue e aplicavel somente ao problema
de N feixes simultaneods, desde que seus vetores reciprocos estejam

definidos num Unico plano reciproco.

2.3 Coordenadas da Superficie de Dispersao

2.3a Amostra com superficie cortada  paralelamente. ao plano

reciproco

A figura 2.1 corresponde a geometria utilizada para o
procedimento do calculo da superficie de dispersd3o cuja origem e

tomada sobre o ponto Laue que dista 1/A de 0, H, Q.

vacuo
A diregido Ex corresponde a normal a superficie de en

trada do feixe de raios-x na amostra, e a direcdo e_ & paralela a

z
direcio CD.

0 vetor -Kgéx parte do ponto A(x,y.z) localizado na
frente de.onga da onda inﬁidente que contem o ponto Laue (L), da
figura 2.1. 0 esca]af g, € chamado de fator de acomodagao. Esta es
colha de origem e necessaria e se deve a condigoes de continuidade
da componente tangencial do vetor de onda.

0 ponto de entrada A(x,y,z) € determinado pela diver-

gencia do feixe incidente A0 e pelo angulo azimutal ¢ que AL for



Figura 2.1

L
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ma com a direcao Ey,

Logo, o vetor posicdo do ponto de entrada e o do ponto

de enlace, sao dados respectivamente por:

A = X8, + y& + z8, e (2.21)
T =CA + AT = (x-kg)e, + yEy + zé, (2.22)
com: AT = -Kgéx s (2.23)

0 vetor de onda associado & onda incidente sobre o cristal & dado por;

K = (-LC - x)éx - yé

. + (€0 - 2)E, . (2.24)

y

Entao os vetores de onda que partem do ponto de enlace

serao dados por:

-

kg = (-LC - x + Kg)Ex - yéy + (CO - Z)EZ , (2,25)
Ky = (-LC - x + Kg)& + (CO sensl~y)8, + {CO éos<1nz)82 e (2.26)
EQ = (-LC - x + Kg)éx + (CO sen<2-y)§.y + (CO cos<2-z)§z (2.27)

onde:<N = angulo N

A partir da relagao de dispersdo, podemos encontrar a
relagao entre Egs €y & Eg € O fator de acomodagao. Para isto, bas-

ta calcular os valores de kS’ kﬁ e ké, que sao dados por:

kG = K* - 2Kg(LC-x) + K?g? , (2.28)
k; = K%+ K?g?- 2Kg(LC+x) - 2C0 {(cos<1-1) z + sen<l.y} e (2:292
kg = K*+ K?g?- 2Kg(LC+x) - 2CO {(cos<2-1) z + sen<2.y} . (2.30)

Substituindo estes valores na relagao de dispersao e

desprezando os termos que contém g?, e como x<<LC, vem:

~-2 LC 4 , (2.31)

280 "

_ co- _ z y
2 ' {{cos<1-1) o + sen<1.K} e (2.32)
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" - o e z Y
ZeQ = 2ey - 2 m {(cos<2-1) < sen<2 K} (2.33)
Dos triangulos QQH e OCH obtem-se:
<1 = 2 <0QH , (2.34)
onde < QQH & encontrado a partir do produto escalar de —6Q com
GH.
0 angulo < 2 & obtido de:

<2 = <1 + 2<H0Q. (2.35)

Este procedimento permite encontrar o angulo que loca-
liza qualquer outro nd reciproco em relacao a diregao Ez, que & da
do pela equagao anterior, bastando para isso modificar o nome da
reflexao H.

As coordenadas do ponto de entrada 5; y e z sao obti-

das por:
X = AB6K sen ¥ send i (2.36)
y = ABK costy e (2.37)
z = ABK seny cosd, , (2.38)
onde: 8y = arc tan %% . (2.39)

2.3b Amostra com superficie inclinada

Consideremos o caso no qual a normal @ superficie de
entrada da amostra forma um angulo o com a diregdo Ex e estda conti
da no plano (ex, ez).

. ; ~ P
Como temos que considerar o vetor de acomodagao AT se

gundo a diregao normal & superficie de entrada, € conveniente esco
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Ther um novo sistema de coordenadas (X, Y,2), que & " obtido de

- EZ) por uma rotagdao de ¢ em torno de Ey no sentido de €

Yy z

b

para & . Assim a antiga base & obtida da nova por:

X
_éx [ cosa 0 seno. | [ % |
8| - 0 . 0 y
y y
éé -sena 0 cosa | z (2.40)

e as coordenadas da antiga base na nova ficam dadas por:
(x,¥,2) = (Xcoso + Zsena, Y, -Xseno + Zcosa) . (2.41)

Substituindo estes valores em Ke’ KO e KH obtem-se:

Fans
n

(-LC.cosa~CO.sena-X)X-Yy + (-LC.sena+C0.coso~2)Z , (2.42)

4
il

0 (-LC.cos o-CO.sena-X+Kg)X-Yy + (-LC.semu+C0.cosa~Z)Z e (2.43)

=+
n

H (-LC.coso-CO.sena.cos<1-X+Kg}X + (CO.sen<1-Y)}y +
+ (-LC.seno+C0.cosa.c0§<1-2)Z (2.44)

Calculando os quadrados ka e kﬁ e substituindo na rela

¢do de dispersao, obtem-se:

250 = 2(-%g.senur %@.cosa}g e (2,45)
co .. LC
2 = 2{-==.sena.cos<l-==.cosa +.
€H (- -sena.cos<l-= )9
+ 2%?{(1-cos<1)(—%.sena+%.c03a)—sen<1 %} (2.46)

Observa-se que para o = 0, estas expressoes coincidem

com as obtidas anteriormerte.
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2.3c Vetores de Polarizagdo

De acordo com as definigdes anteriores para os vetores

de polarizagdo o e 7, se k.» k, e k, s3o as componentes do  vetor

y
de onda K, obtem-se:
- -~ - -
T= (-kzey + kyez) / le- e (2.47)
- 2 2y = - -~ ->
o= ((ky + Kz)ex f kxkyez + kxkzez) /o) . (2.48)

Para o caso de dois feixes, temos um Unico plano de in-
cidencia, e as componentes o e m dos campos nao se misturam.

Redefinindo as componentes o e m para manter a defini-
cao usua1, que considera como componente w as componentes contidas

no plano de incidencia, € preciso fazer:

Gg = &
(2.49)
e
- e - >
g = (kgxag) / Jkgl
(2.50)
Ty = (Gyx k) 7 1Ky
e como o angulo entre ?0 e KH e ZeB .
ﬁo.ﬁH = cos2eB. (2.51)

2.4 Matriz de Susceptibilidade para superficie de

entrada inclinada de um angulo o

Com os valores do erro de ressonancia (22 ) obtidos an

teriormente, o elemento genérico da matriz de susceptibilidade po
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de ser escrito na forma:

[
_ B (H H-6 -
Yhg, en = (9% I%H}_ ®ug, 6n * A(H).'Eu'i‘”e) * (2.52)

onde: &£ e n podem ser iguais a o ou 7,

-2 (%g senacos<H + %E cosa) s

A(H) (2.53)

B(H) = 2 %ﬁ {(1-cos<H)(Z) - sen<H ¥} . (2.54)

2.5 Condigdes de contorno para a superfi

cie de incidencia

De acordo com as equagOes de Maxwell, as componentes
normais do des1océmento elétrico e as tangenciais do campo eletri-
co devem conservar-se na superficie de entrada. Como a susceptibi-
lidade eletrica para a frequencia dos raios~x & da ordem de 10'5,

podemos escrever (15,54):
— —3
H(dentr‘o) g"lg(for'a) . (2.55)

Como nesse trabalho sera tratado apenas o problema da
transmissdo do feixe'de raios-x através da superficie, esta condi

cao se reduz a:

£ dpla) exp-gKyla). ¥, = By exp-iky-F, (2.56)
para o feixe direto transmitido,
p dy(a) exp-jK,(a).F, = 0 . (2.57)

para qualquer feixe H, difratado,

Nas equacOes anteriores temos:
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3H(é) = des]ocamento elétrico dentro do cristal,
Re = vetor de onda da onda incidente
e EH = vetor de onda da onda difratada H.

0 casamento do campo de onda na superficie de entrada,
exige a continuidade da componente tangencial do ‘vetor de onda,-don -

de vem:

R(a) = Ke - fgkala) - (2.58)

Nessa equagao:

n
e

normal @ superficie de entrada,
g{a) = fator de acomodagdo para a superficie de en

trada, para o modo g.

Se tomarmos como origem das coordenadas, para a locali
zagdo do ponto de entrada um ponto quaiquer na superficie da amos

tra, obtém-se:

Rola) Py = R Fo (2.59)

e as equacoes das condig¢oes de contorno ficam escritas na forma:

5 Aye) =Dy 640 s (2.60)
onde: {0 se H » O
6 =
HO 1 se H=20

Decompondo o deslocamento eletrico em polarizagoOes ISH

e EH (32), obtem-se:

g dHE(u) = (ﬁe-go) 6H0 L} | (2'61)
onde £ = g oU T

Se '{DHE(a)} e o conjunto de autovetores que.sao solu-

coes da matriz de susceptibjlidade, a equagao anterior se escreve
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da seguinte forma (55):

I ala)dy (o = DS gy » onde g= g ouq (2.62)

Levando em conta o fato de que cada modo pode ser exci
tado independentemente pelas componentes g ou ¢ do campo incidente

(56}, e possivel escrever:
n - nn
L XM(a) Dyple) = DT 80 oo (2.63)

onde X"(0) & chamado de excitagio do modo o associado a polariza-
¢ao n (57) do feixe incidente.

Considerando o caso de um feixe nao polarizado, ° faze

mos:

Como o conjunto '{DHE(a)} pode ser conhecido atravesda
solugao do problema de autovetores da matriz de susceptibilidade ,
podemos equacionar a condigdo de contorno dada pela equagao ante
rior e encontrar os valores de X" (o). Assim qualquer componente do

deslocamento eletrico pode ser obtido de:

dyele) = (X°(a)+x"(@))Dy, (2.64)

com &£ = o ou w

2.6 Condigcao de Contorno para a

Superficie de Safda

0 deslocamento eletrico numa posigao qualquer ?, no in

terior do cristal e dado por:

dhe (F) = dy (o) enpf-3%y. (F-F )} (2.65)



29

Consideremos apenas o casc no qual todos os feixes sao
transmitidos através da superficie de saida, conhecido como caso
Laue-Laue.

Ao atingir a superficie de saida, o fluxo de energia ,
que para cada modo de propagacdao tem uma diregao propria, se dis-
tribui para as diferentes diregOes reciprocas. Entdo a amplitudedo
deslocamento eletrico para cada no da rede, e cada modo de propaga
¢ao, pode ser escrito na forma: |

D;’(fora) ~ dﬁ (dentro) . (2.66)

Se o fluxo de energia penetra a superficie no ponto ?s

da superficie de saida, obtem-se:
EOEHE(a) = dHE(a) exp~jEH.(?s-?e) . (2.67)

s = :
e numa posigcao qualquer r fora do cristal:

dye o
£, (F) = HELD expoy (Ryla) . (Fg=F,) +
4
0
b Ryla) (R (2.68)

onde: EH(a) e o vetor de onda fora do cristal.
0 casamento do deslocamento eletrico na superchie de
saida, exige a continuidade da componente tangencial do vetor de

onda. Donde obtem-se:

> > -
Ky(e) = kyfa) + n.Kgy(a) , (2.69)
com: ﬁs = normal 3 superficie de saida e

gH(a) e o fator de acomodacdo para a superchie

de saida.

A parte real de Kg,(a) 8 a distancia que vai desde o
ponto de enlace, na superf?cie de dispersdo, até a frente de onda

H, tomada na diregdo .



30

A partir da relagdo de dispersdo para o vetor de onda

KH(u) , podemos jimpor a seguinte restrigdo:

Ry - Ry = K2 = real. | (2.70)

Se escrevermos: Sp i .
Ky = KH + 1KH , entao: (2.71)
RS = (K2 - (kh)? + 2iK) . K . (2.72)

i r
EH . Ky =0 , (2.73)
. i - . zr
ou sefja, KH e perpendicular a KH

Como a direcdo de propagacgdo da energia se da na dire-
— - — - — - -
¢ao de k; » nhao ha absorgac da mesma fora do cristal, como e de se

esperar.

2.7 Vetor de Poynting

Attavés do vetor de Poynting podemos conhecer as dire
¢oes de propagagao da energia, bem como os coeficientes de . trans

missao para as duas 'superficies da amostra.

2.6a Vetor de Poynting no interior do cristal

0s campos, eletrico e magnetico, para o modo de propa-

gagdo o sdo dados por:

éint(."fst) = exp(Jjvt) l% “ép(u) exp(_..j—lzp‘(.a)'(?“?e))’(2.74)
e . | *
lﬁtznt(?’t) = exp(jvt)é hyfa) exp(+j?6(a).(?-?e)),£2'75)
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onde:
e k(o) = Q + k§la) | - (2.76)
Ko () = b+ ky( o)
Logo:
ﬁp - Ka = 2ik"(o) +P - 4 . (2.78)

Como o valor observado corresponde 3 meédia no tempo, o©

vetor de Poyntfng fica dado por:

e >+ ¥
sH(r) == R, {E(r,t)xfe(r,t)} . (2.79)

1
2

Substituindo g(?,t) e fr*(r.t), vem:

s%(%y= L explark" (a).¥) R {Fé (a)x B¥(a) +

> e (a)x hala)

p#Q
exp‘{-j(ﬁ-ﬁ).(?-?e)}} . (2.80)

0 segundo termo, dentro do parenteses, oscila com a pe-~
- riodicidade da rede, mas a onda emergente na superficie de saida a
travessa um grande nimero de celas. 0 va1of observade do vetor de
Poynting na superficie de saida corresponde ao valor médio desse
vetor na cela unitaria, o que faz com que o termo oscilatorio desa

pareca. Logo (9,15):.

Py = 1 Cexplank (0).FHIA (a).d*(a)R D , (2.81)
e'o pp D p

onde foram feitas as seguintes aproximagoes:

> ->
= k

=
Ik

P

> >
kP . dP =0 .

Este resultado esta no livro (54) e nos trabalhos do
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Kato.
Escrevendo Ep(a) em termos de suas componentes obtem-
-se: |
“+0, c -> - -> -
' = " E N2
S*(¥) > exp{+4nrk" (a).r} {P({dpd(a)l + Idpﬂ(a)P) kpl . (2.82)

€0

2.6b  Vetor de Poynting na superficie de saida

0 campo eletrico numa posigdo qualquer. fora do cris

“tal, e além da superficie de saida, & dado por:

ESXH(Fat) = Byl alexplivt)exp=3{Kyla) . (F -F )+Ry(a) . (F-F())
' (2.83)

0 vetor de Poynting, apos feitas as médias no tempo e

na cela unitaria fica dado por:
0-_3_ < 2 : 2 T * _

Su(Fs) = = Kylldy (@) )®+ ldyz (@)l 3 expdrk® (a)  (Fo-F) » (2.84)

0

) L) - + > * fad

onde o termo que contem K"{a) . (r-rs) desaparece porque a diregao
?*?Scorresponde a direcao de propagagao da energia fora da amostra,

segundo as mesmas aproximagOes anteriores feitas para (2.81).

2.8 Intensidade Transmitida para o no H

Se:

¢§ (v.t) = Eexpi(vt-K.7) (2.85)
entirada

e o campo eletrico incidente no cristal, o vetor de Poynting para

essa onda e dado por:

- 2
gL Kelﬁé{ (2.86)
0 |

-
S =

1
& 2
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e o0 coeficiente de transmissﬁo da energia (54) para a superficiede

entrada e dado por:

S (R). 5,
- = = . 2.87
< T (2.87)

e e

Tala) =

Substituindo os valores de g*{?é) da equacgao (2.82) e

gé de (2.86), obtem-se: - - - -—

To(a) e B01d S(ali® + 4d (@) J2)K By (5 gg
e’ e

0 coeficiente de transmissao para a superficie de sai-

da @ calculado por:

§§(?s).ﬁs

— 2.89
oy (2.89)

Tyla) =
H > -
r's).ns

Substituindo os valores de §ﬁ(?s) e §Q(Fs) das equacodes (2.84) e

(2.82) na anterior, vem:

-

Tty = Jhefs (Hpg(ali® * ‘dHn(a1|zi : (2.90)
g (ldpc(q)ﬂ + ldpﬂ(a)lz)KP.ns

A intensidade dos raios-x que chega ao nd H para o mo

do de propagacdo a (54), e dada por:

Iy(a) = To(a). Tyla) exp{drk" (o). (R =Ty o (2.91)

ou mais explicitamente por:

- - T 2 210 -
I(e) = Ky-Big ptldpo (D" * 1dpp (@) 1K,
Ke‘ﬁé 6{1d06(a)12 + ldqﬂ(a)fz}K

e

Q.ns

.{Ide(a)[2+ ldHW(u)]z}exp(4“E"(a).(?S—?e))
| (2.92)
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0 termo de absorgao e obtido de:

= 4

ﬁH(a) = H + k. =

= -~
0 o+ Ky - nKg(o) . (2.93)

Calculando tambeém ?H*(a), obtém-se:

4 (Fs-?e -F) . (2.94)

)K" (a) = ~4rKg" (A . (¥,

- ) - + >
2.9 Calculo de ne.(rs-re)

0 vetor ¥_-¥

S estd na diregdo do vetor de Poynting den

e
tro do cristal, que & perpendicular 3@ superficie de dispersao, qual
quer que seja o numero de feixes transmitidos (32,58). Logo a posi
gao de chegada do feixe de raios-x na superficie de saida tem um va=
lor definido para cada modo.

0 valor encontrado para (?s-?e).ﬁ

e ¢ N feixes transmi

tidos & dado por:

'tge(m)(tgs-tga)

(F_-¥ ).h_ = t,cosa{l+ ) . (2.95)
S 87 € h T-tge(m)tgpcose (m)
onde:
B = angulo que a superficie de saida forma com o plano hori-
zontal (_ey e, ),
o = angulo que a superficie de entrada forma com o plano hori

zontal (ey,ez),
6{m) = angulo que o vetor de Poynting , associado ao modo m for
ma com a direcdo Ex,
¢ (m) = angulo que o vetor de Poynting , associado ao modo m for

“ma com a diregdo 52,
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t, = espessura da amostra no ponto Borrmann exato.

Para dois feixes esta expressao se reduz a:

- R o=t cos(® (m) + a) ’ 2.96)
(rs re) e h COSP cos{® (m) + B) ( )

para amostra com gradiente de espessura no plano de incidencia. - -

0 c3culo destas grandezas est3 no Apendice I.
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CAPTTULOD 3. PARTE EXPERIMENTAL

3.1 Preparagao de Amostra

Trés cristais sint8ticos, um de germdnio com cerca de
uma polegada de diametro, um de silicio com duas polegadas e um de
silicio com uma polegada de diametro, foram utilizados para a ob-
tengao das amostras. Esses trés cristais possuem a forma cilindri-
ca e sao crescidos segundo a diregdao cristalografica [111].

0 processo de preparagao de amostras que compreende ,
a identificagdo das dire¢des cristalograficas, orientagao em rela-
cao ao feixe de raios-x, fixagdo no suporte de corte, transferen-
cia para a serra, corte, polimento mecanico e tratamento quimico ,
tem um grau de sofisticagdo determinado principalmente, pela
precisdao entre a orientagao re]étiva entre o plano do corte e a di
recdo cristalografica esco1hida.

Como a orientagEo do corte nas experiéncias de trans
missao Borrmann nao influencia criticamente os resultados, as amos
tras foram preparadas com angulos de corte que podem diferir de a-
e 5° da orientacdo desejada.

A jdentificacdao das diregOes crista1ogr5ficas foi fei-
ta com o metodo de Laue.

A orientacao da matriz, em relacdo ao feixe de raios-x
foi executada com o uso dos movimentos de uma cabecga goniométpica
convencional, ja que o tamanho dessas matrizes ndo exige ‘suportes
especiais. |

Na transferéncia da amostra orientada para o suporte e
do suporte do gerador de raios-x para a serra, esta a maior fonte
de perda de orientagdo. No nosso caso, este processo & dificultado

mais ainda pela limitacao do ajuste do suporte mais matriz, na ser
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ra de disco, que consiste apenas de uma rotagdo em torno do eixo
de corte e uma translagao micrométrica em relagdao ao plano da ser-
ra. Posteriormente foi idealizado um sistema que utiliza a pfeci-
s3o do difratdmetro de monocristal (59); | |

0 corte das amostras com superficie composta de ' dois
planos, seguiu um processo quase que.artesanal e ate o presentendo
foi encontrada uma solugao para a melhora do acabamento da regido
de encontro entre as duas superficies. Como serd visto posterior-
mente, este processo podera determinar a viabilidade da utilizagao
pratica do novo interferometro (53).

Para o polimento mecanico utilizou-se a serie com gra-
nulagao sequencial de polidores de SiC. 0 polimento final foi fei
to com pasta de diamante com 5 um.

0 polimento quimico para as amostras de germanio, foi
feito com a submersao das amostras na solugao (CP-4) composta de
tres partes de HF, 5 partes de HNO, e 3 partes de acido acetico, d
rante aproximadamente tres minutos. As de silicio, com a 561ug50
(CP-4A), composta de uma parte de HF e trés partes de HNO3 diluida
em agua destilada para o controle da velocidade de ataque.

0 polimento quimico sempre foi precedido de um banho
da amostra em algum solvente organico, como por exemplo, acetona.

A partir de cada matriz foram preparadas pelo menos u-
ma amostra em forma de cunha e uma em forma de placa. As amostras
em cunha apresentaram franjas pendell8sung bem delineadas e as em
placa um contraste bem uniforme nas experiencias de secgao topogr§
fica (foto 3.1 e foto 3.2).

Foram preparadas amostras para trés tipos de experién-
cias:

1. Amostra para a verificag&o do efeito que as superfi
cies, compostas por dois planos formando um vertice, produzem na

intensidade transmitida.
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Foto 3.1 Seccao topografica. Silicio, (400), MoKa. F2 = 20um,40kY
e 0,4mA, tempo de exposicdao 2:40 horas, distancia amos

tra filme 18mm.

Foto 3.2 Topografia de translagao. Silicio, (400), MoKa. F2 = 100um,
F3 = 100um, 40kV e 0,4mA, tempo de exposicao 8:15 horas ,
distancia amostra filme 18mm, amplitude de translacgao: Zmm
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Para esta finalidade foram preparadas dois tipos de
amostras, uma com superchie em forma de V e uma com superchie em
forma A. | |

A foto 3.3 apresenta duas amostras, uma em ¥V e outra
A , que foram obtidas de um bloco Unico de silicio., Na foto, a
maior dimensdo corresponde a direcdo [1{0], o plano do papel @ di
recac (111) e a face oposta ao vértice a diregdo E;;Zﬂ.

VComﬁ pode ser observado na foto 3.3, as superficies in
clinadas da amostra em V, ndo formam um vértice vivo, apresentando
um pequeno.degrau no encontro dos planos.

Com o auxilio de um molde de vidro com perfil semelhan
te ao da amostra A, procedeu-se o polimento das faces ate a elimi
nagao do degrau. Este processo, embora permita a eliminagdo de sa
liencias, tem, como efeito secundErio, o arredondamento do vErtice

e nao permite o acabamento em forma de uma quina bem viva.

2. Amostras com espessura media LptzZ), para o estudo

da tranmissao Borrmann de quatro feixes.

0 caso escolhido par;a transmissao simultanea de qua-
tro feixes corresponde, no espa¢o reciproco, a um quadrado e & com
posto das reflexoes, (000) (250) (400) (220), perpendiculares a di
regao [oo1]. |

A amostra da foto 3.4 apresenta uma das faces perpendi
cular a diregdo (001], e um gradiente de ‘espessura ao longo da di-
recao (100).-0m§ngulo de inclinacdo entre as superficies obliquas,-
e cerca de 200 e a maior espessura e de aproximadamente 7mm.

A opgdao por este tipo de geometria de amostra ,

foi para selecionar mais facilmente a espessura adequada.
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Aia)

(111) (110)

.3 Amostras de Silicio com superficie de entrada

-n
o
-
o
L

compostas de dois planos

Foto 3.4 Amostras preparadas para as experiencias. Trans
missao Borrmann de 6-feixes (a esquerda), trans
missao Borrmann de 4-feixes (ao centro), inter-

ferometro (a direita).
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3. Amostras preparadas para a transmissao Borrmann de

seis feixes em amostras muito espessas (ut>10),

A amostra de germanio daffwﬂﬂ 3.5 possui um degrau na
diregao (170) que separa uma porcdo com gradiente de espessura. A
face oposta a superficie inclinada corresponde 3 diregdo (111).

Foi selecionado para o estudo o caso de seis feixes
(000), (2?0), (282), (0%4), (Z%4), (Z02), que corresponde a um he

xagono no plano reciproco, perpendicular a diregao (111).

3.2 Experiéncias

A simplicidade das montagens experimentais e a qualida
de da informagao obtida sao os principais fatores que justificam a
op¢do pela pesquisa em transmissao Borrmann, alem, obviamente, do
interesse intrinseco despertado pelo problema.

Do ponto de vista do arranjo experimental, podemos
classificar as experiencias realizadas em duas linhas: de ‘seccgdo
e pseudo Kossel, detalhadas a seguir.

Todas as‘experiéncias foram feitas com o gerador do ti
po microfoco, de modo a operar em condigoes que forneciam um foco
com 50um de diametro.Este tipo de equipamento possui, alem dos com
ponentes normais de um gérador convencional, uma lente ~"magnética
que'pefmite a focalizagdo do feixe e]etrﬁnico no alvo, 0 modelo u-
tilizado foi um Microflex da Rigaku que pode atingir uma estabili-

dade na intensidade do feixe de raios«x da ordem de 1%.
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3. Amostras preparadas para a transmissao Borrmann de

seis feixes em amostras muito espessas (nt>10).

A amostra de germanio daft¢nﬁ 3.5 possui um degrau na
direcao (170) que separa uma porgao com gradiente de espessura. A
face oposta a. superficie inclinada corresponde a diregdo (111).

Foi selecionado para o estudo o caso de seis feixes
(000), (2?0), (242), (0d34), (Z224), (202), que corresponde a um he

xagono no plano reciproco, perpendicular a direcdao (111).

3.2 Experiénciés

A simplicidade das montagens experimentais e a qualida
de da informacao obtida s&ao os principais fatores que justificam a
op¢cdo pela pesquisa em transmissao Borrmann, alem, obviamente, do
interesse intrinseco despertado pelo pfob1ema.

Do ponto de vista do arranjo experimental, podemos
classificar as experiencias realizadas em duas ]inhas: de secgao
e pseudo Kossel, detalhadas a seguir.

Todas as‘experiéncias foram feitas com o gerador do tji
po microfoco, de modo a operar em condigoes que forneciam um foco
com 50um de diametro.Este tipo de equipamento possui, alem dos com
ponentes normais de um gérador convencional, uma lente “"ma§héti¢a
que‘pefmite a focalizagdo do feixe eletrGnico no alve. 0 modelo u-
tilizado foi um Microflex da Rigaku que pode atingir uma estabili-

dade na intensidade do feixe de ra105ax da otdem de 1%.
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3.2a Experiencias de Sec¢cdo (Foto 3.5)

Estas experiEncﬁaS'tém em comum, como parte do arranjo
experimental,a camara de Lang,

A figura 3.1 apresenta a geometria da camara topografi
ca de Lang no plano horizontal, e também, as dimensfes da cEmara
utilizada nas experiéencias. |

A fenda F1 possui uma abertura de 100ﬁm, e‘a largura
maxima do feixe sobre a amostra & de aproximadamente 2mm quando F2
esta totalmente abérfa.

A fenda F2 & constituida de duas 1aminas podendo  ser
movidas independentemente por dois parafusos micpomEtricds, onde a
menor divisao corresponde a 5Sum,

A altura do feixe & controlada por meio de duas Tlami-
nas independentes, podendo' ser posicionadas de modo que o feixe
banhe a parte desejada da amostra. Esta fenda ndo e mostrada na fi
gura e sua posicao e imediatamente posterior a fenda F2,

A amostra e sustentada por uma cabega goniométrica po-
dendo'giraran um.eixo.fixo numa plataforma, Esta plataforma & mo-
vel e desliza sobre dois trilhos, cujo movimento de trans1a950 po
de ser executado manualmente ou por meio de um pequeno motor, Quan
do em operacao com o motor ligado, os limites do movimento de
translacdo da plataforma sao determinados por duas chaves que, ao
serem acionadas, inveftem 0 sentido do movimento,

A plataforma movel tamb&m suporta a emulsdo fotografi-
ca, e seu movimento de trans]agﬁo e perpéndicuTar ao plano crista-
lografico. |

A fenda F3, que @ construida como F2, tem a funglo de
selecionar a regido do cristal de onde se quer obter a informagao
e, ao ser acionado o motor, obtém-se a topografia transversal da

amostra dentro dos limites determinados pelos limitadores de trans



Foto 3.5

Montagem experimental para as esperiencias de
secgao. Tubo de raios-x com sua lente magnEti
ca (a direita), Camara de Laue (ao centro), de
tetor proporcional (a esquerda).

Montagem experimental pseudo Kossel modifica-
da. Tubo de rajos-x a esquerda. Amostra sobre

a cabeca goniométrica (ao centro), suporte do
filme (a direita).
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12 Fenda ( FI) 22 Fenda (F2)
[ 32 Fenda(F3)
AW< -
" Detetor
Proporcional
32 mm

330 mm

Figura 3.1 Esquema, fora de escala, mostrando a geometria da Camara de Lang

2%
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lagao.

Quando o sistema ndao executa translacdo, obtém-se in
formagdo de apenas uma sec¢lo da amostra, como € o caso da ffgura
3.1. Se F3 for ajustado para apenas receber o feixe direto e dei-
xar passar todo o feixe difratado, obtém-se informagdo proveniente
de toda extensao da regido banhada pelo feixe incidente, que vai
desde a superficie de entrada da amostra até a superficie de sa¥-
da. |

Tambem faz parte da camara um detetor proporcional com
sua fonte de alimentagao e um mostrador gaivanometrico para indi
car a intensidade do feixe de raios-x que se quer observar,

Este tipo de arranjo foi utilizado para a vetificagao
da transmiss@o Borrmann de quatro feixes, em amostras com espessu-

ra media, e do interferometro em V.

1. Experiencia para a verificacdo da transmiss8o
Borrmann de quatro feixes, para amostras com

espessura média (ut~ 2)

A figura 3.3 apresenta o esquema do espalhamento no
espago reciproco e a figura 3.2, o esquema da montagem experimeﬂ
tal, onde sao mostrados apenas os componentes principais,

Inicialmente alinha-se a diregdo (001) perpendicular 3
face maior da amostra, para garantir que essa diregSo ctistalogbé—
fica fique no plano horizontal. |

A sequir, a amostra e girada de 900, por uma rotagdono
eixo?Qertical que suporta a cabeca goniometrica na p1ataforma.Ist0
e feito de tal modo que a dipegSo (001) continue no plano horizon-
tal e a diregdo (100) fique paralela & diregdo de translagdo da

plataforma. 0 moviménto de trans]agao da plataforma e suficientepa
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Figura 3.2 Montagem &xperimental para a

Figura 3.3
transmiss3do Borrmann de quatro feixes

Esquema do espalhamento por quatro feixes
simultaneos, no espago reciproco
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‘ra se obter a reflexdo (400) em condigio de difracdo Bragg, o que
facilita-o a]inhaménto devido 3@ sua alta intensidade.

Por uma simples trans1ag§o da plataforma, othm—ﬁe 0
caso de quatro feixes, e a espessura adequada da amostra e conse-
guida por modificagdo na posigdo de translagio da plataforma, sem
perda do alinhamento.

Com a transferéncia do detetor para monitohar o feixe
transmitido, axlﬁmina da fenda F3 na fiqura 3.1, situada do lado
db feixe que contém_a parte da radiagSo dura do espectro, g inse-
rida no feixe, ate que a intensidade transmitida fique da ordem
do feixe refletido. Como pode sér visto na {ata 5.4, este proce-
dimento permite observar parte do feixe direto transmitido.

Apos esta operacdo, o filme fotografico & posicionado
paralefamente a face (001) da amostra, para coletar simultaneamen

te as quatro reflexoes.

2. Interferametro

Na f{gura 3.4 mostra-se o esquema no plano horizontal
da camara de Lang, descrito anteriormente. A cunha C & feita de
resina e possui um angulo de 50 entre as faces que sao atravessa-
das pelo feixe, e tem as seguintes dimensdes:10 x 30mm; onde a me
nor delas esta mostrada no plano da figura 3.4, Esta cunha e po§i
cionada para que o gradiente de espessura fique na dibegio VertiQ
‘cal. 0 suporte da cunha possui uma trans]ag&o efetuada por
meio de um parafuso micrométrico,permitindo ajuste segundo-a -dire
¢ao horizontal e perpendicular ao feixe. No plano vertical, o fei
xe de raios-x incidente @ suficientemente 1argo para banhar toda
a amostra.

0 filme posicionado a 80mm da amostra e perpendicular

ao feixe difratado.
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0 ajuste do sistema & feito selecionando-se, em primei
re lugar, uma pequena abertura para F2 (100um) e alinhando-se 0
cristal com o auxilio de um detetor proporcional. Na experiénﬁia u
tilizou-se a radiagao de MoKa e a linha (250) do silicio,

ApSs o alinhamento, a amostra € transladada mantendo
-se a sua orientacdo. A posicdo de operacdo & escolhida para que a
intensidade do feixe difratado seja a maxima possivel, significan-
do gue o feixe esta passando pelo vertice da amostra.

Para ajustar a posicao da cunha em relagdo ao feixe,re
cobrimos a face que o intercepta com uma mascara de chumbo, de mo
do que a mascara e a cunha justapostas, tenham seus bordos coinci-
dentes. Desse modo e feito o movimento de translacdo da cunha reco
berta, até que a intensidade do feixe atinja 50% do valor inicial.

Finalmente, a mascarade chumbo & retirada da cunha e

F2 e aberta para o va]or desejado (entre 1 e 2 mm).

3.2b Experiencia de pseudo Kossel (Foto 3.6)

0 esquema da montagem experimental esta na figura 3.1,
Nessa figura, um feixe de raios-x, com divergéncia de aproximadamen-
te 50, incide sobre a amostra - montada numa cabeca goniom§
trica, possuindo wuma translagao paralela ao gradiente de espessu-
ra da amostfa. A cabeca goniomeétrica pode girar em torno de seu ei
X0 (vertica1 ao papel), permitindo o ajuste do angulo de Bragg.

0 formato, dimensoes da amostra, e tambem a orientag&p
cristalografica do degrau feito na sua superf?cie estdo representa
dos na figura 3. 3.

Na figura 3.6, observa-se o hexagono dos pontos reci
procos que, ao interceptar a esfera de Ewald, produz a difracao si

multanea. Nessa figura, verifica-se que, se a diregao (211) coinci
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Figura 3.5 Esquema mostrando a forma e dimensio

da amostra de Germanio utilizada na experiencia
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Figura 3.6 Geometria no espago reciproco
para o caso de seis feixes )
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dir com um eixo vertical de giro, ao colocarmos (044} em condigao

de difracio, obteremos a difragio simultinea de seis feixes,
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. CAPTTULO 4. CALCULOS

Este capitulo contéem a descrigdo, do programa prin-
cipal utilizado para os calculos, das subrotinas, modo de opera-

¢30, execucdo e os dados de entrada.

4.1 Descricic do programa principal

Este programa de calculo, baseado nos programas desen
‘volvidos por Huang (58) e Chang (56), tem como propdsito o calcu
lo da superf?cie de dispersfio, coeficientes de absorgﬁo, diregao
de propagacao da energia, caminho do feixe dentro do cristal e in
tensidadedosraioé-x transmitidos, para 2, 3, 4, 6 e 8 feixes simul
taneos e crfstais cibicos, centro simétricos ou ndo.

0 programa possui a seguinte estrutura:

4.1a Entrada

Como dados de entrada temos: espessura do ° cristal
(th), comprimento de onda (1), constante de rede (a), reflexoes en
volvidas, nﬁmero de feixes, angulo de azfmute (v)> divergéncia
(A6), inclinacio da superficie de entrada (o), inclinacao da super
ficie de saida (B), polarizagao do feixe (Dg e Dg).

O0s fatores de estrutura sao lidos na subrotina STRUCT
Os pontos de entrada A(x,y,z)}, sao lidos num caffio contendo os an

gulos Y e A6 , atraves de uma subrotina chamada NEXT.

4.7b Calculos
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1. Calculo das coordenadas do ponto de entrada
Com os valores de y e Ap , obtém-se os valores das
coordenadas do ponto de entrada (x,y.,z), atraves das equégﬁes

(2.36), (2.37) e (2.38), respectivamente.

2. Preparagﬁo da matriz de Susceptibilidade

Esta matriz, cujos elementos sio dados por (2.52), e

calcutada na subrotina SUSCEP.

3. Solugdo da equagao de autovalores

0 conjunto dos autéva]ores {g(m)} e dos autovetores
'{DHg(m)} da matriz de susceptibilidade e calculado atraves das sub
totinas COMHES, COMRLZ2, CNORM e ESORT. O resuTtado e disposto se-
gundo a ordem crescente da parte real dos autova]ofes. Os autoveto

res sao normalizados atribuindo-se ao maior deles o valor 1.

4. Condigao de contorno
Uma vez conhecido o conjunto dos autovetotes'{DHE(mn,
0 prob]ema da condigao de contorno para a superchie de entrada (e
quagdo (2.62)) e resolvido através das subrotinas DECMPX e SOLCP ,
-que tem como resultado os valores da excitag&o dos modos {Xg(m)}pg

ra as duas polarizagoes.

5. Vetor de Poyntfng
As diregoes de propagagﬁo da energia g(m) e ¢(m) $3a0
calculadas através'da subrotina DIRECT. O caminho_percorrido pelo
feixe (equagoes .(2.95) .e..(2.96)) & calculado pela subrotina CAMI-
NHO,"ea intensidade --na superficie de saida (equagao(2.92)) _ pela

subrotina POTEN.

6. Intensidade. interpolada
0 calculo da intensidade para um ponto qualquer & ob
tido por meio da interpolagdo polinomial através dos pontos calcula

dos pela subrotina INTERP.
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7. Densidade de Raios

A densidadederaios & -obtida atravesda subrotina DENSL

8. Intensidade Resultante
0 valor da intensidade resu1tante e obtido pela
subrotina INTENSI. Nesse programa, em primeiro lugar & feito a me
dia da intensidade interpolada sobre‘os modos de propagagao e, pos
teriormente, o produto do valor meédio com a densidade de raios pa

ra cada ponto desejado.

4.1c Saida de Dados

0s dados de saijda sdo organizados para a sua utiliza-

¢ao no programa de graficos.

4.2 Descrig¢do das Subrotinas

Subrotina STRUCT

Este programa faz a leitura dos fatores de estrutura
para casos de 2, 3, 4 e 6 feixes e pode ser genetalizado para mais
feixes attévés de uma pequena modificacdo, Sua fungao e a constru
gEolda matriz dos fa;ores de estrutura gque posteriormente seréo TEN

tilizados para o calculo da matriz de susceptibilidade,

Subrotina'SUSCEP

Este programa que calcula os elementos da matriz de
susceptibi]idéde de ¢HE’ an dados pela equagdo (2.52), wutiliza
os valores dos fatores de estrutura, coordenadas do ponto de entra-
da (x,y,z), angulo de inclinacao da superchie‘de entrada (o) e as
componentes dos vetores de onda (kx,ky,kz), dadas por: (2.25) ,

(2.26) e (2;27). Os elementos da matriz de polarizacgao {EH . ﬁG}
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sao obtidos da subrotina VECT.

Subrotina COMHES

Este programa tem como propﬁsito reduzir uma ‘matriz
complexa NxN na forma de uma matriz triangular e supefiof de
Hessenberg, através de uma transformacdo estabilizada elementar de

similaridade (61).

Subrotina COMCR2
Este programa & sequencia natural do anterior e nele
-e efetuado o calculo dos autovalores e autovetores pelo meto

do de regressao linear (LR) modificado (61).

Subrotina CNORM
Este programa normaliza os autovetores, fazendo 0

major deles igual a 1.

Subrotina ESORT

Esta subrotina ordena os autovalores e seus respecti-

vos autovetores de acordo com a parte real dos autovalores.

Subrotina DECMPX
‘Este programa procede 3 triangularizagdo da - matriz
dos autovetores, na forma da matriz superior de Hessenberg por uma

reducao Gaussiana.(6]).

Subrotina DIRECT
Este programa calcula a diregdo do fluxo de energia
dentro do cristal {6 (m) e.¢(m)),.atrav€s das componentes do vetor

de Poynting dado pela equacao: (2.81).

Subrotina: CAMINHO
Esta subrotina calcula o comprimento do percurso do
feixe dentro do cristal (equagbes: (2.95} e (2.96)), paraa superfi-

cie de entrada e saida inclinadas respectivamente de um angulo g
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e B , para cada modo de propagacao.

Subhotina'POTEN
Esta subrotina calcula a intensidade IH(m) transmiti-

da para cada modo de propagagao (m), através da equacao (2.92).

Subrotina DENS]

Esta subrotina tem como entrada, as coordenadas dos
pontos sobre a superficie de saVda e acumula o va1or da frequencia
de ocorréncia dos pontos onde chegam os raios-x, no interior de um
reticu]ado construiﬁo na superf?cie de sajda. Os pontos de entrada
A(x,y,z) sao varridos segundo cThcu1os concéntricos da major diver
geéncia (46) para a menor em intervalos reguiarés, para 0 caso de
mais de trEs feixes. No caso de dois, os‘pontos de entrada sao per

corridos para um interyalo regular de divergencia.

Subrotina INTENSI

Este programa tem como entrada as intensidades calcu-
ladas (IH(m)) e os yalores da densidade de raios no reticulado. Co
mo deve ser calculado ¢ va1or da intensidade nos‘pontos do reticu-
Iadb e feita a interpolagdo da intensidade para se obter os valo-
res definidos nestes pontos, Com as intensidades interpoladas, pa
ra cada modo {(m), & feito a media sobre os modos e, posteriormenta
0 seu produto com a densidade de raios para cada ponto do reticula
do, Existe opgao par; a escolha do numero de pontos desse reticula

do.

Subrotina INTERP
Este programa faz a interpo]agio polinomial (62) das

intensidade calculadas.
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4.3 Modo de Operagao e Execucdo

do Programa Principal

Estdo definidas no programa duas varidveis logicas ,
OPTION e GRAF gque determinam, respecfivamente, a natureza do calcy
1o ou dos calculos que devem ser realizados, e o tipo de sajda -que
serE posteriormente 1ida no programa de grEfico. Por exemplo, se
estamos interessados na superficie de dispersao e densidade de
raios, o programa esco]heri o caminho necessario, determinado
pela variavel OPTION escrevendo 0s resultados segundo a sequencia
e modo determinado pela variavel GRAF.

A varidvel OPTION seleciona tambem o tipo de cdlculo
a ser executado, por exemplo, se o calculo deve ser realiza
do apenas para o ponto exato, ou se Tido um cartﬁo, segun
do a subrotina NEXT. |

Pode-~se dizer'que a variSve] OPTION reSponde a pergun
ta 0 QUE? e COMO? e a variavel GRAF escreve os resultados. 0 niime

ro de opgoes permitidas &8 oito e o de graficos & sete.
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Tabela 4.1 Fatores de Estrutura para

o0 Silicio e Radiagdo MoKa

ﬁParte Real (F'hkl)

Parte Imaginaria (F" 1)

112,576 0,601

~ 659,285 - 0,420

- 68,196 - 0,583

- 57,098 - 0,565
Tabela 4.2 Fatores de Estrutura para
o Germanio e Radiagdo CuKg

Parte Real (F'hk1) Parte ImaginEpia'(F"th)

245,600 7,345

- 173,780 - 7,045

120,970 6,449

103,910 6,159

o N O O
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CAPITULO 5. RESULTADOS

5.1 Resultado dos Calculos

5.17a Caso de Dois Feixes

0s calculos para o caso da transmissao Borrmann de
dois feixes, foram todos efetuados para reflexao (250) do Silicio
e radiacao de MoKa], que apresenta um efeito dinamico bastante pro
nunciado.

A figura 5.1 & o resultado obtido para a superficie de
dispersdo{parte real de {g(m)}), equacdao (2.19), correspondendo ao
corte desta superficie no plano de incidéncia. Na abscissa esta re
presentada a coordenada z, do ponto de incidencia. A escala que a
parece no canto superior direito, desta e das outras figuras, cor
responde a um segundo de arco na divergencia.

0s valores calculados para os coeficientes de absor-
¢do (parte imaginaria de {g(m)}), equagdo (2.19), estao na figura
5.2, onde e notada a presenca de dois modos com baixa ab-
sorcdo. Nesta figura, observa-se tambem, que o resultado do calcu-
lo das fungdoes que descrevem a absor¢ao, para cada modo de propaga
cdo, distribui-se simetricamente em relacao a uma reta horizontal
que corta as ordenadas. Esse ponto corresponde ao valor proximo a
15 cm_1, que @ o coeficiente de absorgao medio para esta radiacao
e cristal.

0 resultado obtido no calculo para a parte real do
deslocamento eletrico (equagdo 2.64), e apresentado na figura 5.3,
A titulo de exemplo, apresenta-se apenas o resultado para a refle
xdo (000). Nessa figura, a curva superior a esquerda da origem das

coordenadas do ponto de entrada (ponto Laue), corresponde ao ramo,

ou modo, mais proximo ao ponto Laue (polarizagdo o}. Seu valor e
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maximo nessa regiEo, ja que a concavidade da superficie de disper-
sdo e voltada para cima, e o fluxo de energia pebpendicu}ar- a su
perficie de dispetsgo associada ao feixe incidente, deve se dfri-
gir para o no (000). 0 mesmo comentitio pode ser feito para o ramo
inferior, onde o deslocamento eletrico € md3ximo do lado esquerdo da
origem.

0 resultado para o campo de onda, no interior do cris
tal no caso de dois feixes, esta apresentad6 na figura 5.4, 0 cam-
po de onda,tal como definido na literatura (15), € o modulo ao qua
drado do deslocamento eletrico dado pela equagdo 2.8, Na figura
5.4, a abscissa representa a distancia no espago real ao longo da
diregio (110), perpendicular i direcdo de propagacdo da energia. A
origem das coordenadas esta situada sobre o plano de dtomos da ‘fg
milia {220}, sendo que o proximo plano adjacente encontra-se na po
sicao 0,34,

Esta figura, como e apresentada na literatura (15), tem
a funcao didatica de mostrar, com clareza, a existéhcia da transmis
sao anomala dos raios-x. A curva, com o maximo localizado no plano
de atomos, corresponde aos modos mais distantes do ponto Laue, o0s
de maior absorgdo. 0 inverso ocorre para os ramos proximos ao pon
to Laue. Isto significa que existem pelo menos dois modos cuja e-
nergia estd localizada na regidao entre planos, justamente onde nao
estdao presentes 0s atomos, os quais sao responsiveis pela absorcao.

A existencia de modos de propagacdo, cuja distribuicao
de energia coincide com os planos atomicos, tem, entre outras con
sequencias, a possibilidade de produzir a "filtragem" dos modos
de propaga¢do por meio do controle da espessura do cristal (69).

As figuras 5.5 e 5,6 mostram os valores calculados pa
ra as intensidades, dados pela equagao 2,92, para os feixes direto

transmitidO'(IO(m)) e transmitido refletido (IH(m)), na amostra com

espessura média (ut=2).
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Como a versfo atual do programa de calculo contem o ve

tor de Poynting (equacdo 2,84), dado um ponto de entrada qualquer
A(48,y), € possivel saber para cada modo de propagacdo m, qual a
direcao da energia ( 8{m) e ¢ (m)) dentrd do Teque de Borrmann (tri
angulo EP,P, da figura A.1).

0 parametro, dado por:

p = 9 (8(m) , (5.1)
tg GB

utilizado para o tracado das curvas, tem o valor maximo igual a 1,

do lado correspondente ao feixe direto transmitido, pois o valor da

coordenada z do ponto de entrada, & positivo na direcdo do ndo 0, na

figura 2.1.

0 resultado obtido para a fungao densidade de raios es
ta apresentado na figura 5.7, em fungdao da coordenada z do ponto
de entrada.

Devido a forma parabolica da superficie de dispersdo ,
o fluxo (numero de rajos) que atinge a superficie de saida, em
um intervalo fixo Ap, n3o e constante,

A funcao, mostrada na figura 5.7,reflete a concavidade
da superficie de dispersdao e mostra que a grande maioria dos fei
Xxes, que se propagam na amostra, se dirige para as bordas do leque
de Borrmann. Esta funcdo de distribuicao depende apenasda concavida-

de da superficie de dispersdo.

Os valores calculados da intensidade resultante estao

nas figuras 5.8-e 5.9, para o feixe direto transmitido 0 e o feixe
transmitido refletido H, respectivamente. Estes valores correspon-
dem as intensidades calculadas através da subrotina INTENSI. Para
cada valor da coordenada p da abscissa, onde se conhece o valor da
densidade de raios, calcula-se os valores da intensidade nesse pon

to, atraves da interpolacdo polinomijal, para cada modo de propaga-
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cao. Coho para dois feixes tem-se quatro modos de propagacdo, faz-
-se a media aritmética dessas intensidades (Iﬁ(p)),ca]uﬂanm»se 0
produto dessa media com a densidade de raios da figura 5.7,

Neg figquras 5.8 e 5.9 estao os resultados obtidos ‘para
tres espessuras diferentes da amostra, ut=1, ﬁt=2 e ﬁt=10. Este
resultado foi obtido por Kato (17), e mostra o chamado efeito de
borda quente, caracteristico das amostras finas (ﬁt < 1).

0s resultados apresentados para dois feixes, embora ndo
sejam ¢riginais, oferecem uma indicagdo segura de que o procedimen

to estabelecido no calculo esta sendo cumprido de maneira adequada

65.1b Caso de N-feixes

Os casos selecionados para o estudo da transmissao
Borrmann de varios feixes, apresentados neste trabalho, possuem um
jnteresse historico muito grande, tendo sido explorados exaustiva-
mente a partir da publicagao de Borrmann e Hartwig (18),

0s baixos valores, obtidos nos calculos para os coefi
cientes de absorgdo (tabela 5.1), no ponto exato de N~feixes, e a
discrepancia dos resultados para os modos de propagacdo menos ab-
sorventes, suscitaram umasérie de publicagoes (29,27,65,67) que vi
sam o entendimento do mecanismo do espalhamento por N-feixes,

Portanto, os resultados encontrados para a superficie
de dispersdao, coeficiente de absorgcao e campo de onda, serao apre-
sentados de maneira suscinta.

As figuras 5.10a ate 5.12a mostram os resultados obti-
dos para a superficie de dispersao, parte real de {g(m)} (equagao
2.19), no caso da transmissdo simultanea de 3, 4 e 6 feixes, res
pectivamente.

O0s coeficientes de absor¢ao, parte imaginaria de

-1

{g(m)} (equagdo 2.19), estdo representados nas figuras 5.10b ateé
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5.12b, e os valores maximos, minimos e medios est8¢ na tabela 5.1.

Os campos de onda, modulo ao quadrado do deslocamento
elétrico (equagdo 2.8), podem ser vistos nas figuras 5,13, 5.14 e
5.15, para 3, 4 e 6 feixes simultdneos. Embora estes resultados se
jam insuficientes para precisar a 1bca1iza950 da energia dentro do
cristal, os valores obtidos concordam gqualitativamente com os en
contrados por Umeno (65), Hildebrandt (20), Huang e outros (28).

Nas figuras 5.16 a 5.19 estao os resuitados obtidos pa
ra as posicdes de chegada do feixe, na superficie de saida da amos
tra.

Como se pode observar na figura A.2, o feixe de raios-x
deve emergir dentro do triangulo POPHPQ’ na superficie de saida do
cristal, no caso da transmissdo simultinea de trd@s feixes,

As figuras 5.16 e 5,18 foram obtidas para um angulo de
divergéncia fixo A8 = 2", variando-se o angulo de azimute (y) de 4
em 4 graus (equacao 2.36 a 2.38), o que significa cahinhar em ch
culo na frente de onda incidente., Essa figura corresponde as coor-

denadas do ponto de sa¥da do feixe no cristal, cujos valores sao

dados por:

x = C0 - LC . tan (o(m)) sen (¢ (m)) . (5.2)

Yg = LC . tan (6 (m) cos (¢ (m)) , (5.3)

onde: o(m) e ¢(m) sd3o os angulos que definem a orientagdo do ve-
tor de Poynting que & dado pela equacao 2.84.

As fﬁguras 5.17 e 5.19 mostram apenas as coordenadas
X € Y dadas por (5.2) e (5.3), fazendo-se o ponto de entrada va
riar em circulo (A8 fixo) e a seguir, modificando-se A9, num inter-
valo regu1af a partir de 10" de arco. Dessa forma, as figuras 5.7

e 5.19, s3do a representac3o visual da funcao densidade de raios pa

ra os casos de 3 e 4 feixes apresentados. Essas figuras permitem
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tambem a visualizagdo do contorno da imagem do que seria o leque
de Borrmann para mais de dois feixes. At8 o presente, no entanto,
ndo & mencionado na literatura.

Tamb@m pode~se observar que o efeito de borda quente a
presentado para o caso de dois feixes (17), deve ser esperado para
0o caso de N-feixes, nas condigoes limitadas por este estudo, ou se

ja, no caso em que os vetores reciprocos sao coplanares.

5.2 Resultados Experimentais

£.2a Transmissao Borrmann de seis fei

Xes em amostra muito espessa

As fotos 5.1 e 5.2, dos feixes difratados simultanea-
mente, cuja montagem experimental esta na figura 3.7, sdo a ima-
gem do feixe direto e transmitido, para uma divergéncia do feixe
incidente aproximadamente igual a 5°.

As linhas presentes nessas fotos sdao pequenos segmen
tos das linhas de pseudo Kossel, aparecendo bastante ampliadas, de
vido 3@ grande distgpncia existente entre a amostra e o filme (figu
ra 3.7). As linhas correspondentes as reflexfes da familia {220}
sao as mais claras, seguidas das linhas {224}, na foto 5.1, bem
mais tenues, e cruzam o ponto exato por fora das linhas {220}. A
reflex3ao (440) nao aparece na foto, devido a sua baixa intensidade

para amostras com put superior a 10 (vide tabaela 4.1).

Todas as reflexoes surgem aos pares deyido a presenca
do dubleto Cul(et.I e CuKaz.

A regiao, correspondente ao ponto exato de seis feixes,



Foto 5.2

(043) (242)

} {220}

Imagem do feixe direto transmitido. Germanio
(000) (220) (232) (034) (224) (202), CuKa |,
40kV e 0,4mA. Distancia amostra filme 80cm
Espessura 300um (pt = 10)

Tempo de exposicao 20 minutos

Imagem do feixe direto transmitido. Germanio
(000) (220) (232) (034) (224) (202), CukKe ,
40kV e 0,4mA. Distancia amostra filme 80cm
Espessura 885 um (pt = 27)

Tempo de exposicao 3 horas

Poof{2z20}
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proxima ao cruzamento, & a mais clara da foto, e apresenta intehsi
dade marcadamente superior a qualquer regido de difragdo por dois
feixes (linhas). Ela apresenta uma estrutura | complexa
observada na foto 5.2, onde a informacdo estd diluida pela re
produgdo e resolucdo da emuls8o fotografica. Umeno (65), observou
a presenca dessas "anomalias" na regido.

Experiéncias com nt prﬁximo a 100, ndo verificaram a
persisténcia da intensidade transmitida proxima ao ponto exato de
seis feixes para essa espessura, contrariamente ao esperado a par-

tir dos resultados numericos dos coeficientes de absorgdo.

5.2b Transmissao Borrmann de 4 feixes

As fotos 5.3 e 5.4 foram obtidas para a amostra de si
17¢cio descrita no Ttem 3.2 do capitulo 3, e a montagem experimen-
tal da figura 3.2. A imagem a esquerda, presente nessa foto, cor-
responde ao feixe direto (000), obturado pela fenda F3, indicada
na figura 3.2. Os retangulos, que aparecem acima e abaixo da re-

gido central da foto sdo as imagens das reflexoes {220}, e a dupli

cacao da imagem corresponde a presenca das linhas MoKa1 e Mch%.‘

As imagens, situadas no extremo direito das fotos 5.3 e
5.4, sao as da reflexdao (400), e suas formas evidenciam a presenca do
gradiente de espessura na diregdo vertical (010). As estrias hori
zontais, no feixg direto (000) e no feixe refletido (400), 550 pro
duzidas pelo batimento pendellosung. Este batimento faz com que a
regiao localizada na imagem do feixe direto (000}, fora do ponto e
xato de quatro feixes, apresente um contraste a complementar
& imagem do feixe transmitido refletido (400).

A imagem do feixe direto transmitido, obturado por F3,
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apresénta a regido onde ocorre a transmissdo anomala de quatro fei
xes, para as radiacgles MoKu1 e'MoKdz.

0 formato alongado na diregdo vertical das imagens das
reflexoes (000) e (400), se deve a segso transversal retangular
(300 pym x 4mm) do feixe incidente na amostra.

0 atendimento da condigdo de espessura média foi cbnsg
guido para o Si e radiaggo de MoKyg. Toda a informdgio do :espalha
mento esta contida dentro do poligono que os feixes desenham na
superficie de saida da amostra e nas proximidades do ponto Borrmann
exato. A sua observagao esta condicionada necessariamente ao tama-
nho que esta figura tem na superficie de saida do cristal amostra.
Para viabilizar a observacdao, torna-se necessario trabalhar com i-
magens de diametro da ordem de, pelo menos, alguns milimetros.

A sequencia de fotos 5.3, 5.4 e 5.5 foi obtida para um
aumento gradual de espessura, conseguido simplesmente péla modifi-
cacdo da posigao de um dos arcos da cabega goniométrica. Isto per
mite transladar o ponto de Borrmann exato na ditegﬁo vertical, .pa
ralela ao gradiente de espessura,

0 aumento de espessura tem como efeito a alteracgdo dras
tica do contorno da imagem, proveniente da regifo proxima ao ponto
de Borrmann exato. Este efeito € visivel e determina a degradacao
da forma existente nas imagens das reflexfes (220), para a sequen-
cia de fotos 5.3 a 5.5. 0 perfil, calculado para dois feixes, figu-
ras 5.8 e 5.9, sugere a explicagdao para o mecanismo dessa mudanga
de forma, que se transforma de quase um quadrado (foto 5.3) para
uma linha (foto -5.5).

A foto 5.6 foi obtida para uma pastilha de silicio com
espessura aproximada de 3mm, cujo planoc tem direcao (111). Essa i-
magem foi obtida para o caso da reflexd3o simultanea de seis feixes
(000) (220) (232) (034) (224) (202), onde a disposigdo dos pontos

reciprocos esta apresentada na figura 3.6.
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Este resu]tado, embora de carater pre1iminar, indica
que esta experiéncia pode ser realizada para os casos de N-feixes
apresentados neste trabalho.

As manchas @ esquerda da foto 5.6, correspondem & re
flexdao (000), e as que aparecem, acima e abaixo, na regido & direita
dessa foto, correspondem as reflexces {220}. As demais ndo  apare

cem na foto,devido a sua baixa intensidade e ao pouco tempo de ex-

posigao (Tabela 4.1).

5.3 Efeito de Convergencia e Divergencia dos Raios-x

As figuras, 5.20a e 5.20b, apresentam o esquema de duas
amostras monocristalinas de Silicio, com superficie de entrada com
posta por dois planos que formam um angulo entre si, cujas dire-
coes crista1ogr5ficas estao nelas indicadas.

Em cada uma destas figuras, um feixe de raios-x, gera-
do em F e divergente, incide sobre o vertice da amostra, e g com-
f&sto de duas regioes a e b, A face indicada com B apresenta-se in
clinada para a esquerda.

As partes a e b do feixe, separadas pelo raio que atin
ge o vertice e forma o angulo de Bragg exato (ﬁB) com o plano cris
talografico, correspondem as regides do feixe onde os angulos sao,
respectivamente; maiores ou menores que Op. Estas regides a e b fa
zem parte da mesma frente de onda que, ao atingir as superf?cies A
e B, se divide em duas partes distintas. |

No espago reciproco o espalhamento para os casos cita
dos esta apresentado na figura 5.2l , que e o diagrama da configura-

cao da superficie de dispersao para o caso Laue de dois feixes on
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Figura 5.21 Esquema da superficie de dispersdao para dois feixes

88



86

de, para simplificar, mostra-se apenas as grandezas de interesse.

Para o caso da superficie V¥, temos que a frente de on

da DE fica dividida por esta superficie em duas partes ELa e LabD,
correspondentes a superchie B e A, respectivamente.

A superficie B excita o ramo g a partir de M para P
e a superficie A excita o 'de N para Q, dando origem a regiﬁo du
plamente excitada entre M e N. Este fato implica, em primeiro 1lu-
gar, que a frente de onda & dividida, e depois, ocorre a excitaglo
do cristal. Isso permite a concentragdo do feixe na regido mais
ativa da superficie de dispersdo. Outra possibilidade & a produgéo
~da interagdo entre os feixes a e b. '

Para a superficie em A a frente de onda fica também di

vidida em ELa e LaD mas, nesse caso, estes segmentos correspondem
as superficies A e B, respectivamente.

A superficie A excita o ramo o de N para S, e a super
ficie B excita o de M para R deixando a regidao mais ativa da su-
perficie de dispersdo, neste caso, sem ser excitada, ou seja, 0
feixe de rajos-x fica limitado para fora da regifo central do ramo
E.

A superficie em V concentra o feixe incidente, e a su
perficie em A dispersa-o, o que corresponde ao efeito optico de
convergencia e divergencia, respectivamente.

A analogia com o modelo Gptico e quase que estrita, vis
to que o Tndice de refragdo para os raios-x, no meio cristalino, &
menor que 1 , e as superficies, neste caso, deveriam possuir uma

concavidade oposta as correspondentes no caso da luz yisivel.
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5.4 Intefferometria por Divisdo da Frente de Onda

Como foi observado no Ttem anterior, para a superficie
em ¥ deve existir interagdo entre as regibes a e b no interior da
amostra.

J& que a frente de onda € primeiramente diyidida, e de
pois ocorre a excitagdo, a modificagdo do caminho Gptico dos raios,
compreendidos nas regices a ou b do feixe incidente, faz com que
os feixes 0 e G, que sdao uma suberposigEo dos campos provenientes
dessas duas begiSes, apresentem o aspecto caracterTstico de um ‘pa
drao de interferéncia.

Os resultados para esta experiencia estao apresentados

na foto 5.7 e figura 5.22.
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Tabela 5.1

Radiagao

MoKa
MoKa]
MoKary

CuKa]

Amostra

Si

Si

Si

Ge

Indices de Miller

(220)
(111) (T71)

(220) (400) (220)

Coeficientes de Absorcgao

numero
de feixes

umé'x(cm

30.04

39.39

58.26

2160.

u(en)

0.482
0.458
0.033

0.038

wglen™)

15.00
15.00
15.00

352.1

68
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CAPTTULO 6. ~ CONCLUSDES

6.1 Caso de Dgis Feixes

Embora o estudo da transmissdo Borrmann para dois fei
xes, como mencionado anteriormente, nao seja inedito, ele & impor
tante, pois funciona como um guia na realiza¢do dos calculos,

Adotou-se como principio, na implementagdo dos calcu
los para N-feixes, que 0s resultados para dois feixes deveriam fun
cionar por uma simples redugcdao dos parEmetros do eépa]hamento. Es
te procedimento, embora parega obvio, permitiu reso1ver equivocos
fundamentais existentes na literatura, especialmente no referente
ao conceito de intensidade resultante.

Para citar um exemplo, refiro-me @ definicdo de inten-
sidade Eontida na. publicagao de Post e outros (57), de 1977 (equa
¢do 13 - pagina 92). Nessa concepg¢ao, para intensidade, faz-se a
soma sobre todos os modos de propagacao, sem 1evar em conta a
sua direcdo de propagacldo especifica.

Como esta direcdo € perpendicular d superficie de dis-
persao (32), para qualquer ponto de enlace, a gimpTes inspecao da
figura 5.1, por exemplo, permite verificar que, para um feixe com
cerca de 2" de arco de divergencia, o fluxo de energia pode dife
rir em orientacdao em ate 80. Entao, efetuar a soma sobre todos os
modos de propagacgao, para um dado pohto de entrada A(x,y,z) (equa-
¢oes 2.36 a 2.38), significa, muitas vezes, compor intensidades
que partem da superficie de saida em pontos diametraimente opos-
tos, figura A.1.

Qutro problema com a definigao de intensidade e atri-
buir o valor resultante como dado apenas pelo modulo do desloca

mento elétrico ao quadrado. Isto, seria apenas correto para uma
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fungdo de distribuicdo uniforme do feixe, na superficie de saida.
Mas, como pode ser observado na figura 5.7, isto ndo ocorre nem
mesmo para o caso de dois feixes,

0 calculo para dois feixes permite também a obtenglo
do perfil de intensidade para amostrﬁs com gradiente de espessura

no plano de incidencia.

6.2 Transmissao Borrmann de N-feixes

em amostras com espessura media

Apesar dos resultados experimentais e teﬁricos,apreSeﬂ
tados na Jiteratura, terem evquTdo‘na explicagao da questdo cen-
tral do efeito Borrmann, que g sem dlivida a existencia da trans
missdo anomala dos raios-x, a insisténcia na observacdo e o trata
mento do problema exclusivamente para amostras espessas, poderao di
ficultar o caminho para o seu entendimento.

0 tratamento teOrico do problema de N-feixes transmiti
dos simultaneamente, restrito guase que exclusivamente ao ponto e
xato de N-feixes, fez com que as experiencias fossem encaradas por
este mesmo prisma. Acredito ser este o motivo pelo qual, ate 0
presente, nao se encontre na literatura o estudo para amostras com
espessuras inferiores a pt = 10.

0 resultado apresentado na foto 5.3, indica que experi
encias com ut < 10 podem ampliar de maneira consideravel o cam
po de observacdo do fenomeno ja que, em principio, ndo existe, na
pratica, nenhum fator que 1imite o campo de observagao.

Conseguir a informacao do espalhamento, gque esta
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completamente contida dentro do que seria o "leque de Bbrrmann"gg
ra N-feixes, figuras 5.7/7 e 5,19, & 5 desejavel.

Os resultados apresentados nestas figuras findicam que
mesmo o estudo teBrTco do problema pode ser desenvolvido para a-

mostras mais finas.

6.3 Interferometria por Divisdo da Frente de Onda

A proposta de estudo das condigbes de contotno.para a
superficie de entrada, em amostras cortadas em forma de ¥ e A (fo
to 5.7), originou o novo interferametro para os raios-x (53). Ele
tem, como fator limitante para a sua utilizacgao, a exigéncia de um
feixe de raios-x com baixa divergéncia (alguns segundos de arco),
e que banha uma area consideravel da'amostra. Estes dois requisi
tos, ate o presente, so podem ser atendidos pelos geradores do ti
po sincrotron. Por este motivo, os resultados obtidos no nosso la

boratorio nio estdo apresentados neste trabalho.

6.4 SugestOes para Futuros Trabalhos

- Estudar o caso de dois -feixes para amostras com gra-

diente de espessura no plano de incidencia.

- Ampliar o estudo experimental para amostras com es-

pessura media para os casos de tres e seis feixes.

- Calculo da intensidade para o interferdmetro em Y.
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- Estudo de uma forma de superficie que otimize a con
centragdo (convergencia) e dispers8o {(divergéncia), para o caso

de dois feixes.

- Estudo sistematico do batimento "pendellosung" para

mais de dois feixes (68).

- Calculo da funcao densidade de raios para 3, 4 e

6 feixes, dentro da regiao do leque de Borrmann.

- Calculo da poténcia interpolada dentro do leque de

Borrmann para 3, 4 e 6 feixes.

- Calculo da intensidade resultante dentro do leque de

Borrmann para 3, 4 e 6 feixes

- Estudo dos efeitos de polarizagdo na transmissdo and

mala para o caso de N-feixes,.

- Efeito da superficie inclinada na difragdo multipla

de rajos-x para o caso da tef]exSo (Bragg).

- Efeito da superficie inclinada na determinagﬁo da fa

se na difracao dos raios-x.
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APENDICE I - INDICE DE REFRACED PARA 0S RAIDS-X

0 indice de refragao (63,54) e dado por:

n = % = Uz s (A.T)
Hof0
onde: ¢ = velocidade da Tuz no vacuo
v = velocidade da luz no meio cristalino
u = permeabilidade magnética
e = permeabilidade eletrica
Como para os raios-x o meiocristalinpe um  dieletrico

perfeito, podemos fazer:

Entao:
ey e
n=JE = Vx , (A.2)

€0
onde ¥ e a constante dieletrica do meio cristalino.

A relacao de dispersao, fica dada por:
k = nK . (A.3)

As equacgoes para o meio dieletrico sao dadas por:

A9, e ¢ . 53 (A.4)

Fosk (A.5)

. B | (A.6)
onde: ¢ & a susceptibilidade elétrica do mefo,

E o campo elétrico e

& - polarizacao do meio



95

De (A.4) e (A.5), obtém-se:

= (g +6) & - (A.7)
Substituindo este valor em (A.6) vem:

x = & + . (A.8)
€0
Para o calculo da susceptibilidade, consideremos que
o campo eletrico efetivo é(?,t) atua sobre o el&tron no meio cris
talino, quando da passagem dos raies-x por este meio. Entao a am

plitude de oscilagdo x(t) do elétron & dada por:

2 - - —
#Ex L,y XL k3o E Gy, (A.9)
dt2 m dt m ‘

A solucdo da equacdo (A.9) & da forma:

-

E.t) (A.10)

o
[
>

X(t)

i
+

N
=2 |m

onde:
2 i
G(w) w (A.11)

wa - w? + ivw

0 deslocamento do eletron, em relagdo a sua posigao de
equilibrio causa a polarizacao do meio.

Entdo o vetor de polarizagao fica dado por:

-
P=- - pex (A.12)
onde: p & a densidade eletrdnica do meio.

Substituindo o valor da amplitude e comparando com a

-
definigao de 5, vem:

6 = - P e’ G(w) ] (A.13)
m w?
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Considerando que todos os elétrons espalham os raios-x:

2

o(F) = 2 28 ey (h.14)
m w

Mas a densidade eletronica estid relacionada com o fa

tor de estrutura (FH) por:

-5

: 6" (w) oX(¥) = L Fy exp-jH.F (A.15)

L
vc
onde VC = volume da cela elementar.

Substituindo este valor na equagao anterior, a suscep-

tibilidade elétrica fica dada por:

eZ

o(F) = - E Fy exp-jﬁ.? s (A.16)

2
My VC

e a constante dieletrica fica dada por:

e? YIS
x =1 = — ﬁ FH exp-jJH.r . (A.17)
m“ VcEO
e -
onde: r_ = ——— e 0 raio classico do elé&tron.

€ 4ﬁ£0 mc 2

A constante dielétrica media do meio fica dada por:

A%r '
x=1-_"-¢ Fooo, (A.18)

0 indice de refragdao medio no meio cristalino pode ser

escrito na forma:

(A.19)

e como ¥y e n estdo relacionados por (A.2), vem:



tido da lei

onde:

fazer:
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x=1-2¢s . (A.20)

Comparando (A.18) com (A.16), obtem~se:

A2 L
5= Fooo (A.21)
C
A2 or
n=1 - £ Fooo . (A.22)
2TV

C

0 angulo critico para reflexdo externa total e . e ob-

de Snell, por:

cCOosS B .

—1=-n (A.23)

CoS5 g

= angulo de incidencia medido em relagdo a superfi-

cie de separacao do meio,

= angulo de refracao medido em relacgaoc a superf?cfe

de separacdo do meio.
0 angulo critico e obtido para 9, = 0, donde vem:
Cose . = n . (A.24)

Como 0 indice de refragao difere de 1 em 10'5, podemos

Lar)
Ore

cosg,. = 1 - (A.25)

~ |

Dessa equacao, da equacdo {(A.21) e (A.17), obtem-se:

0. = /28 (A.26)
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APENDICE I1 - CALCULO DO CAMINHO DO FEIXE DE RAIOS-X

DENTRO DO CRISTAL (ﬁrs-?e).ﬁe)

ITa - CASO DE DOIS FEIXES

A figura Al apresenta o esquema no espago real do es
palhamento de raios-x com dois feixes transmitidos por uma amostra
com superficie de entrada cortada com uma inclinagdo o , com rela
¢do 3a normal ao plano cristalografico, e a superficie de safda for
mando um angulo g com relagdo a referencia anterior.

A orientacao dos eixos coordenados, que foram utiliza-
dos no espago reciproco, estd dindicada na figura Al, ou seja:
(Ex,éy,éz).

A origem do sistema de coordenadas no espago real € es
colhida no cruzamento das linhas contidas na superficie de entrada
e saida respectivamente, e, no plano do corte da amostra, no planode
incidencia.

Se sobre a amostra incide um feixe de raios-x no ponto
E, com divergencia suficiente para termos intensidade em todo o 1le

que de Borrmann (triangulo EPOPH), podemos encontrar a partir da

figura A1, qual a retagdo que (?S-?e).ﬁ tem com:

e
th = espessura da amostra (EB, na figura Al)
6(m) = angulo que o vetor de Poynting forma com o plano
cristalografico para o modo de propagagado m
o« = angulo que a superficie de entrada forma com a di
recao éz,_que corresponde a uma rotacgao de em

torno de Ey, no sentido de EZ para Ex
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mas:

vem:

mas:

yvem;,

Do triangulo EBS, obtEm-se:

ES = EB sen < EBS
sen < ESB
< EBS = g+ L .
2
< ESB =2 - (g +6(m)
2

Como: EB ='th, substituindo estes va]ores em

t, cos R
ES = D

cos (B+8 (m))

Do triangulo SVE, obtem-se:

VS = ES sen < VES .

< VES = — =~ (o+ 06(m))

Como: VS = (FS-?E) n » substituindo (A.6) em
> > s _ cos (o+ 68(m))
(rs.te).ne th COSB

cos (B + 06 (m))

(A.

(A.

(A.

(A.

(A.

(A.

(A.

(A.
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27)

28)

29)

T)s

37)

32)

-5

33)
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ITb - CASO DE N FEIXES

Na figura A2, desenhada no espago real, um feixe de
raios-x incide na superficie de entrada no ponto E,definido pelo
raio vetor ?e (OE na figura A2). A amostra € cortada de modo que ©
raio incidente esta contido no plano definido pelas duas normais &
x)'

0 feixe transmitido atravessa o cristal e emerge na su

superficie da amostra, plano (EZ,E

perficie de saida no ponto indicado por Py- O triangulo POPHPQ, no

plano da superficie de saida, corresponde @ regiao de onde devem e
mergir os feixes que sao transmitidos pela amostra.

0 segmento EB na direcao éx, corresponde ao percursono
cristal do fluxo de energia quando qut = 10 (ponto Borrmann exato).
Cada ponto S,dentro do triangulo POPHPq,dE origem a tres fluxos de
“energia que tem direcdo de propagacdao segundo as diregoes €PO s
g -+
EPH e EPQ.

0 ponto S,da superficie de saida, escolhido de maneira
arbitraria, corresponde ao ponto de safda do fluxo de energia que

percorreu o caminho ES dentro da amostra.

Entdo:
o
F -, = ES
8 (m) = angulo que o fiuxo de energia forma com a dire-
¢cdo - éx’ para o modo de propagagao m.
¢ (m) = angulo gue o fluxo de energia forma com a dire-
cao - EZ, para o modo de propagagao m.

Da figura A2 obtém-se:

(?STFE).ne = E"S = S"S' cos o , (A.34)
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onde:

mas:

$"™ S' = EB + BB' ’

(¥ -¥_).h

_ t
s T e = (th+ BB') cos v

EB = th(espessura da amostra).

Do triangulo ESB obtém-se:

t.sen 68 (m
Bs < oh (m) ,
sen < ESB

sen < ESB = cos (86 (m) + < BSB")

BS = t, sen 6 (m)
cos (8 (m) + < BSB")

BB

]

BB" - BIBII .

BB" = B"S' tg B

1

B'B" = B"S' tga

BB* = B"S cos ¢(m) (tgB - tga)
B"S = BS cos < BSB" ,
BB' = BS cos < BSB" (tgR - tga)

BB' = t sen e(m) th - tg@ cos < BSB"

h cos(6{m) + < BSB")

tg < BSB" =

B"S cos ¢(m) tgR

B"S cos ¢(m) tgo

(A.

(A.

(A.

(A.

(A.

(A.

(A.

(A.

(A.
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35)

36)

37)

.38)

39)

40)

41)

42)

.43)

.44)

.45)

46)

47)



tgg = BB BB"
B"5! B'S cos ¢ (m)

Entdo:

E‘Es * tg < BSB" = tgf coss (m) .

Substituindo-se este valor obtem-se:

B o= t.cosa{] + L88(m} {tgR - tga)

g h

1 - tgé(m)tgBcosp (m)

104

(A.428)

(A.49)

. (A.50)
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