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RESUMO 

Com base na formulação de Laue para a teoria dinâmica, 

este trabalho cont~m um estudo da propagação dos raios~x no meio 

cristalino. Estio analisados: o efeito das condições de contorno 

na superf1cie de incid~ncia do feixe da amostra, e o efeito que a 

espessura das amostras tem sobre a distribuição da 

transmitida. 

intensidade 

Para o estudo das condições de contorno foram selecto­

nadas a reflexão (220) e radiação de Moka para um cristal de ~il1-

cio. Foi analisado o caso em que a superftcie de entrada da 

tra ~composta de dois planos obl1quos. 

amos-

Para o estudo do efeito da espessura sobre a distribui 

çao das intensidades, foram selecionados os casos (DOO) (111) (tll) 

de tr~s feixes, (DOO) (220) (400) (220) de quatro feixes, ambos P! 

ra o sil1cto e radiação Moka, e o caso de seis feixes (DOO) (220) 

(2~2) (0~4) (~~4) (20~) para o germânio e radiação de Cuka. 

No tratamento teõrico do problema utilizou~se o progr! 

ma de cilculo baseado no desenvolvido por Chang (56) e Huang (58) . 

Foram implementados os cilculos do vetor de Poynting e o da intensi 

dade resultante. Al~m destas modificações, foi introduzido um ângu­

lo de corte arbitririo para a superffcie de entrada e para a super­

f1cie de sa1da da amostra. 

Como resultad~ obteve-se um novo interfer6metro para 

os raios-x e verificou-se que as experi~ncias de secção, para as a 

mostras com espessura m~dia pt = 2, podem contribuir para a explic! 

çio da transmissão Borrmann mültipla. 
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CAPITULO 1. INTRODUÇ~O 

1.1 Revisão Histórica 

A primeira formulação da teoria dinimica para a dtfra~ 

çao dos raios-x ~ contemporinea da descoberta da difraçio dos 

raios-x por Laue, Fredrich e Knipping (1) em 1912. Nessa epoca, 

Laue derivou uma interpretação geom~trica simples do espalhamento, 

baseada na teoria das redes bidimensionais. 

Ewald (2,3,4), em 19la, resolveu o problema da propag~ 

çao de ondas eletromagn~ticas com comprimento de onda próximo 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 radiação eletromagn~tica, 

que se propaga no meio. A solução encontrada por Ewald para este 

problema, formulado originalmente por Sommerfeld, seu orientadorre 

tese, esti baseada no problema de autovalores e tem como resultado 

final, o conjunto das frequências permitidas para os osciladoresoo 

campo. 

Em 1928, um ano apos a descoberta da difração do el~tron, Bethe 

(!io)f,ormu1rtu.a teoria dinimica para a difração de elêtrons. Nessa teo­

ria os el~trons são espalhados por um potencial continuo e tridi­

mensional com a periodicidade da rede cristalina. 

A formulação em uso da teoria dinimica para a difração 

dos raios-x foi construída por Laue (6) e data de 1931. A te o ri a 

de Laue resolve o problema da propagação da radiação e]etroma~ 

n~tica num meio onde a densidade eletrónica tem uma ' distribuição 

continua e periódica Esta formulação tem como princioal vantagem, em relação 

ã de Ewald, o fato de que a superficie do cristal. aparecé naturalmente como 
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condição de contorno para as equações de Maxwell, o que permite im 

plementar um modelo mais realista do meio cristalino. 

A publicação em 1945 do livro de Zachariasen (7), foi 

um marco importante para a afirmação da teoria dinâmica. Este li­

vro contem, no capitulo III, uma visão clara e precisa do problema e 

a escolha de parâmetros convenientes para a descrição do espalh~ 

mento torna ~~-este text-o uma ·~ eit~ra -'i·ndispens·ã4Je·l -pa-ra--o- -pesquisa­

dor dessa ãrea do conhecimento. 

Borrmannem 1941 (8) observoua transmissão anõmala dos 

raios-x. O efeito encontrado foi obtido para cristais essencialmen 

te perfeitos, de calcita e quartzo, e se refere ao decréscimo espet~ 

cular no coeficiente de absorção que estes cristais apresentam~a~ 

do ajustados para difratar os raios-x no ângulo prõximo ao de 

Bragg. 

Este efeito, conhecido como efeito Borrmann, possui u 

ma explicação teórica, que e consequência di reta da teoria dinâmica 

e foi publicada em 1949 por La-ue (9). A versão aceita, ate o prese~ 

te, pode ser extraida das equações contidas no livro Zachariasen . 

Isto e conseguido essencialmente por redefinição dos parâmetros do 

espalhamento. 

A aceitação relativamente lenta que teve a teoria dinâ 

mica pelos pesquisadores, deve-se a dificuldade existente na epoca 

de se obter cristais ·de boa perfeiçao cristalogrãfica, 

fundamental para a aplicabilidade da teoria. 

condiçao 

O grande sucesso conseguido na determinação da estrutu 

ra cristalina, no periodo citado anteriormente, justifica a falta 

de interesse no tratamento do problema do espalhamento via teoria 

dinâmica. 

A teoria cinemãtica, formulada por Darwin (10) em 1914, 

mostrou-se adequada e seus resultados, com algumas exceções, repr~ 

duziam bem os resultados experimentais da intensidade espalhada. O 
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tratamento de Darwin continha a explicação da extinção primária e 

secundãria, e seu modelo teõrico concebia o cristal como composto 

de pequenos blocos desalinhados aleatoriamente em relação a uma o 
~ 

rientação media. Mais tarde, ã este modelo de cristal, Ewald atri-

buiu o nome de cristal mosaico. 

No periodo anterior ã descoberta do efeito Borrmann, ~ 

creditava-se que -a teoria dinâmica poderi-a apena-s--dar uma ~xpli-ca~--­

ção, pouco mais complicada, dos problemas que eram resolvidos pela 

teoria cinemática. 

De fato,Zachariasen mostra em seu livro que a intensi-

dade espalhada por cristais de pequena espessura se reduz a expre~ 

sao cinemática. Mas o conteúdo fisico da teoria dinâmica apresenta 

uma explicação mais abrangente do espalhamento de raios-x. 

O avanço na industria de semicondutores, que está inti­

mamente associado ã sintetização de cristais com poucos defeitosde 

crescimento, forneceu o meio necessário para a afirmação e ,: desen 

volvimento da teoria dinâmica. 

Comadisponibilidade de cristais de boa qualidade de 

Si, Ge e GaAs e a necessidade da obtenção de cristais livres de de 

feitos de crescimento, desenvolveu-se a técnica de topografia com 

Berg e Barret, Autbier, hi\n!;J, 8onse e. outros, ferramentil. i,n<!is.oen~~ye1 i\9 contr.2_ 

lede qualidade de cristais sintéticos. 

Em lg59.Kato e Lang (11) obtiveram a imagem do efeito 

pendell6sung, previsto teoricamente por Ewald (3,4), que consiste 

no batimento do campo de onda quando um cristal em forma de cunha 

transmite os raios-x. Este trabalho deu origem ã teoria dinâmica~ 

onda esférica e foi formulada por Kato (12) na mesma epoca. 

Entre os resultados positivos, alcançados pela teoria 

dinâmica,estã a verificação experimental do perfil de linha teõri 

co, para a transmissão dos raios-x por Schwarz e Rogosa (13) em 

1954 e Kikuta e Kohra (14) em 1968. 
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O trabalho de revisão,feito por Batterman e Cole, (15). 

em 196~ ~ uma excelente e indispensável fonte de consulta, conten-

do o estudo do problema de dois feixes, ou difração simples, tan­

to para o caso da transmissão (Laue), como da reflexão (Bragg). 

Entre outros trabalhos experimentais que surgiram na 

d~cada de 60, a observação da birrefringência na transmissão dos 

raios-x, por Authier (16) em 1960 representa uma confirmação impo! 

tante do modelo teórico adotado. 

Tamb~m ~ desta ~poca o câlculo analítico feito por 
Kato (17) da distribuição espacial da intensidade em experiências 

de secção. 

A descoberta, em 1965, por Borrmann e Hartwi g ( 18) da 

transmissão anômala múltipla, estimulou um grande numero de pesqui 

sadores a trabalhar nesse campo. Entre estas pessoas estão 

Saccocio e Zajac (19), Híldebrandt (20), Joko e Fukuhara (21), Ewald 

e Heno (22), Penning e Polder (23), Penning e Dalisa (24), Zajac e 

Ng (25), Uebach e Hildebrandt (26), Balter, Feldman e Post (27) 

Huang e Post (28), Huang, Ti 11 inger e Post (29), Okkerse 

Ludewig (31). 

A grande maioria destes trabalhos utiliza 

(30) e 

na parte 

teõrica a formulação matricial da transmissão simultânea de N-fei­

xes, desenvolvida por Kato (32) em 1958 . Este tratamento teõrico 

permite a realização.do câlculo num~rico das variãveis físicas pa­

ra N-feixes. 

Entre as aplicações priticas da teoria dinâmica a de 

terminação direta da fuse na resolução d@ estrutura e, sem duvi,da,um 

dos problemas mais intrigantes no presente. 

Em 1961, Lang e Hart (33) estudaram o problema do bati­

mento pendellt\sung para três feixesafimdeextrair informação sobre 

a fase usando a id~ia 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 

çao da fase em cristais com centro de simetria, por meio da difra 

çao múltipla. Em 1981 Colella (37) retomou este tema. 

Chang (38), utilizando da difração múltipla quando p~ 

lo menos uma reflexão e do tipo Bragg, em 1981, propos um meto do 

prático para a extração da fase em cristais com centro de simetria 

t dessa epoca que, pela primeira vez, foi resolv-id-a uma e-strutura 

desconhecida, utilizando a informação da fase (39). A viabilidade 

destes trabalhos baseia-se na possibilidade da realização de cãlc~ 

los de perfil de linha que reproduzem com impressionante riquezare 

detalhes o perfil observado. 

A formulação quântica do espalhamento teve inicio em 

1939 com Moliêre (40). Seguiram-se os trabalhos de Born em 1942 

(41), de Othsuki ( 42) em 1964 e Kuri~a,.,a( 43). No modelo quântico da 

difraçã~ o campo radiante e o cristal são considerados como um sis 

tema único. Nesse modelo hi a possibilidade dó estudo da interação 

foton-fonon e foton-eletron, onde o cristal não estã restrito i a 

penas seu estado fundamental. Sob esse ponto de vist~ o modelo ci 

nemãtico representa a colisão simples entre o foton e o crista1 e 

a teoria dinâmica a colisão múltipla. 

1.2 Propriedades dos raios-x 

Situado na faixa de comprimento de onda entre --e--;1 - € 

100 R no espectro de radiação eletromagnêtica, os raios-x, normal 

mente utilizados na pesquisa que envolve difração, apresentam uma 

série de dificuldades, tanto no processo de geração como na sua u 

tilização. Mas estes aspectos que desencantam os 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 física dos 

raios-x. 

1.2a Geração dos Raios-x 

No aspecto da geraçao dos raios-x, a principal dificul 

dade ê a obtenção de fontes suficientemente potentes, devido ao 

processo convencional _de geração s.er _aJtamente_ ineftciente (cerca 

de 1%). Apenas na década de 50 (44,45) foi desenvolvido o gerador 

do tipo ânodo rotatõrio, que rompeu o 1 imite de potência para a fa­

milia de geradores por freamento de elêtrons. Hoje ê possivel en 

contrar geradores comerciais com atê dez vezes a potência de um g~ 

rador convencional, que utiliza tubo de vãcuo selado. Este ultimo 

ê comercializado com atê 3 kW de potência, na versão com tubo de 

difração. 

Entre as fontes nao convencionais, o gerador, versao 

sincrotron, além do aspecto intensidade, apresenta inúmeras vanta­

gens, tajs como: a forma da distribuição espectral e a colimação do 

feixe. Mas o porte de uma mãquina como esta exige uma infraestrut~ 

ra que envolve a dedicação permanente de uma centena de pesquisad~ 

res de diferentes ãreas do conhecimento. Alêm do mais, somente o 

custo de instalação implica a discussão em termos de prioridades 

com toda a comunidade científica. 

O laser no comprimento de onda de raios-x, certamente 

restarã como a grande alternativa tanto no aspecto da qualidade do 

feixe, como colimação, monocromaticidade e coerência espacial 

e temporal, como no aspecto prãtico de instalação e operação do g~ 

rador, que provavelmente terã caracteristicas de uma mãquina com 

dimensões comparãveis aos geradores convencionais. 

1.2b Coerência 

O alargamento de linha, no comprimento de onda o ·~ 

VlSl-



7 

vel da radiação eletromagnêtica, traz uma série de informações so 

bre o movimento dos ãtomos. No caso dos raios-x, como a frequên­

cia de oscilação ê em torno de 10 19Hz, muito maior que a freq~ên-

cia de oscilação do ãtomo na rede cristalina (1o 16 Hz), nao apr~ 

senta interesse para a pesquisa desde a década de 40. A principal 

contribuição para o alargamento de linha no caso dos raios-x ê de 

v ido ao amorte.cime.nto .. no .. -m.ov.i.m~mto .. do .eJêtron, e .. p.or este mot.i vo 

a largura ã meia altura dos raios-x, varia fracamente com o com-

primento de ondas. Este fato pode ser observado na tabela 1.1(46) 

O comprimento de coerência, que depende diretamentem 

largura de linhae corresponde ao comprimento do pacote de ohda as 

sociado ao foton de raios-x, tem seu valor definido na faixa de 

~m. que pode ser observado na tabela 1.1 (46). Este conceito pode 

ser encontrado no 1 i vro de Born e Wolf (47) e e definido por 

>! onde ÔÀ e a largura a meia altura da distribuição espec-
ÔÀ 
tral para o raio-x em questão. Um cãlculo simples permite verifi-

car que o pacote de onda contêm cerca de 2.000 frentes de onda. 

Apesar do Índice de refração para os raios-x ser um 

numero prõximo a 1 (difere de 1 em uma parte em 10 5), o comprime~ 

to Õptico, que corresponde ao percurso no meio material para mu­

dar a fase da radiação eletromagnêtica de 2TI, apresenta um valor 

microscopicamente grande. Para os comprimentos de·onda utilizados 

este percurso ê cerca. de 40 ~m. Na tabela 1.2 

car os valores calculados para esta distância 

A hipõtese de que o meio material 

(46) podemos verifi 
À 

(tÀ~- ) . 
ô 

pode ser definido 

como uma superfície plana na formulação de Laue da teoria dinâmi­

ca pode ser realizada na prãtica, pois o acabamento na superfície 

para o polimento mecânico na preparação de amostras pode ser fei­

to com precisão inferior a 1 pm. Esse e o motivo principal porque 

as equaçoes macroscópicas de Maxwell dão bons resultados. 

O fato do acabamento na superfície dos dispositivos~ 
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der ser melhor que t permitiu a modificação sistemãtica do cami-
À 

nho ~ptico e viabilizou a constrtiçao do primeiro interferBmetro de 

raios-x por 8onse e Hart (48,49) em 1965. 

1.2c 1ndice de Refraçao 

O índice de re·fração para ·os raios--x- e-stã--ca·hu1a-cto -no 

apêndice 1 e e dado por: 

n ·= 1 - ê ( 1. 1 ) 
onde: 

r e À2 
ê Fooo• ( 1 . 2 ) 

2'Jf v c 

como: r = e raio clãssico do eletron 

v c = volume da cela unitâria 

Fooo = fato r de estrutura para a origem 

A tabela 1.3 (46) apresenta valores do índice de refra 

çao para algumas substâncias e radiação normalmente utilizadas na 

prãtica. Como observado anteriormente, verifica-se que ê~ 10-5 . 

Como o índice de refraçao e prÕximo ã unidade, não e-

xiste a possibilidade de se construir lentes para os raios-x. 

A reflexão erte'tna total ocorre apenas para ângulos ra.santes 

(tabela 1.4) (46); o ângulo critico para a reflexão externa total 

e obtido da lei de Snell por: 

cos e = n ' c 
( 1 . 3) 

onde o ângulo se e considerado em relação a superfície. 

Como --5 ê ~ 1 O , vem: 

8 ~ I2(S 
c ( 1 . 4) 

A anisotropia, propriedade característica do meio cris 

talino, impõe a necessidade da adoçãode grandezas físicas cujas 

propriedades variam com a direção. Entre estas estã o índice de re 
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fração. Como consequinci~ os cristais transparentes e biaxiais a 

presentam o efeito conhecido como birrefringincia (47), para o caso 

da transmissão da radiação eletromagnética no comprimento de onda 

visivel. A calcita é um dos exemplos desse tipo de cristal.Os cris 

tais com estrutura cÜbica comportam-se como um meio isotrõpico. 

No caso da transmissão dos raios-x, os cristais apre­

sentam pelo menos quatro índices de refração distintos, independe~ 

temente de sua estrutura, quando posicionados para transmitir o 

feixe pr~ximo ao ing~lo de Bragg. Este efeito foi observado por 

Authier (16) em 1960. 

Esta alta anisotropia para a transmissão dos raios-x 

tem despertado um grande interesse para a pesquisa. O trabalho de 

Borrmann e Hartwig (18) em 1965, trata da observação de intensida­

des transmitidas completamente atípicas, para amostras muito espe~ 

sas (\l t > 10). Observou-se que, segundo direções espe:iais, cri.s­

tais perfeitos e espessos apresentam um baixo coeficiente de absor 

çao quando ajustado para a difração simultânea de vârios feixes. 

, O caminho para a compreensão destes fen6menos passa ne 

cessariamente pela teoria dinâmica dos raios-x, que é tratado no 

capitulo que se segue. 

1.3 Interferometria 

O processo de formação da imagem Õptica na região do 

ultravioleta extremo até os raios-x moles (100 R), estã baseado no 

desenvolvimento das placas de zona de Fresnel (50). O seu limite 

de utilidade estã fora da faixa de comprimento de onda Ütil para 

os raios-x, situada por volta de 1 H. 
A impossibilidade da construção de lentes par a os 
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raios-x, dificultou enormemente o desenvolvimento de dispositivos 

õpticos, que ficou mais centrado na monocromatização e colimação 

do feixe. 

Estas dificuldades fizeram com que a inter.ferometria, 

na faixa de comprimentos de onda menores que 1 ~. tomasse impulso 

apenas no ano de 1g65 com o aparecime~to do interferõmetro de Bonse 

e Hart (47,48) 

1.3a O Interferõmetro de Bonse e Hart 

O interferômetro original de Bonse e Hart tem como 

principio a divisão da amplitude. Este interferômetro e composto 

de três lâminas de mesma espessura, paralelas e igualmente espaç~ 

das, obtidas de um bloco monolítico de um cristal de silício li­

vre de dislocações. 

O interferômetro conhecido como LLL (Laue, Laue,Laue~ 

projetado originalmente para operar com radiação de CuKa,tem suas 

lâminas cortadas perpendicularmente ao plano (110) e com espessu­

ra prõxima a lmm. Estas lâminas têm espessura suficiente para se­

lecionar apenas o modo de propagação mais penetrante e o feixe 

transmitido se aproxima bem de uma onda plana e monocromatica. 

Na figura 1.1, o feixe I incide na lâmina S e é sepa­

rado por esta em dois outros feixes oii e GI, respectivamente fel 

xe transmitido e difratado por S, atravessam o 

S e M e atingem~ em dois pontos distintos fii 

espaço d 

e PI . 

entre 

Ao atravessarem a lâmina M, parte destes feixes GII e 

oi de oii e GI respectivamente, são redirigidos um contra o outro 

e percorrem o espaço d entre M e A, até atingirem finalmente A. 

Estes feixes OI e GII interagem entre si através do 

cristal A e dão origem a dois feixes O e G. Estes Ültimos são re 

sultantes da adição de dois campos de onda que percorreram dois 

caminhos opticos distintos I e II. 



Cristal s Cristal M Cristal A 
Ir- '~ 

a ~_,prr 
\j \. \. 

Gil 
Jr;;:;--

1\.\. 

,-.~~-----~-~-n---~-tl· 
,' 

li I 1 _,n 
Feixe 
incidente 

Figura 1.1 Esquema do Interferômetro de Bonse e Hart 

·~ 

~ 

-~ 

lO 

G 

_. 
_. 



12 

A modificação do caminho 6ptico de qualquer dos feixes 

I ou II, separados em~. dâ um padrão de interferência que ê obse! 

vado atravês de um filme posicionado para receber os feixes O ou 

G. 

1.3b Interferometria por divisão da frente de onda 

Os primeiros interferômetros a operar na faixa dos 

raios-x moles datam de 1932 (51,52) e têm como princípio a divisão 

da frente de onda. Possuem o esquema dos in-

terferômetr~s que operam no visível e sao projetados para a re­

flexão externa total. Como visto anteriormente, a ocorrência dare 

flexão externa para ângulos muito rasantes, limita a utilizaçãore~ 

tes interferômetros fora da região de trabalho para os raios-x. 

Apenas em 1981 surgiu o primeiro interferômetro, base~ 

do no princípio da divisão da frente de onda para comprimentos de 

onda menores que 1 a (53). 

1.4 Objetivos 

São objetivos deste trabalho: 

1. O estudo do efeito que as condições de contorno p~ 

ra a superfície de entrada têm sobre a distribuição da intensida­

de dos raios-x transmitidos no caso de dois feixes. Com essa fina-

lidade, serão analisadas amostras de silício com superfície de en 

trada para o feixe, composta por dois planos oblíquos. 

2. A anãlise dos efeitos que a espessura das amos 
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tras apresentam na dtstrtbutçlo da intensidade transmitida, para o 

caso da distrt&uiçlo stmultinea de N•feixes. Serlo analisados os 

casos (000) (111) (Tll), de três feixes, (000) (220) (400) (220}de 
- .. ..... o:- .... 

quatro feixes e (000) (220) (242) (044) (.224) (202) de seis 

feixes. 
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Tabela 1 • 1 Largura de linha (o>.) e comprimen 

to de coerência, para· os ·raios-x 

o 
Radiação o>.(A) 10 4 &>./1. >.'/ol.(11m) 

Al K"J 0·0024 2•93 2·85 

C r K"l 0·0011 4·72 0•49 

Cu K"l 0·00058 3·67 o. 41 

Mo K" l 0·00029 4·09 0·17 

Ag Ke<l 0·00028 5·01 0·11 

w K"l 0·00015 7 ·18 0·029 

Tabela 1.2 Comprimento Õptico (tÀ) em ]jffi 

Material W Ke< 1 Ag K"1 Mo K "1 Cu K"'l C r Kal 

c 100·8 37·67 29·69 13•64 9·152 

Si 152·'7 56•86 44·72 20·37 13·62 

Ge 75·10 27·97 22·21 10·67 7·179 

LiF 144·7 54·05 42·58 19.53 13·08 

NaCl 170· 8 63·53 50·02 22 ··go 15·33-· 
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Tabela 1.3 Parte .real do lndice de refração 

Material 

c 
Si 

Ge 

LiF 

NaCl 

Nesta tabela estão os valores de: Real (o)x 10 6 da 
equação 1 . 1 

a (A) 

3·5668 

5·4307 

5·6574 

4·0236 

5·6398 

0•2073 

0•1369 

0·2783 

0•1444 

0·1224 

1·485 

0·985 

2•000 

1 • 03 5 

0·881 

Mo Ktll 

2•389 

1· 586 

3•194 

1•666 

1 • 41 8 

11. 29 

7·562 

14·44 

7·890 

6·728 

C r Ktl 1 

25•02 

1 6. 81 

31· 89 

1 7. 51 

14•94 

Tabela 1.4 ~ngulo critico (ec) para a reflexão externa 

total em minutos de arco 

Material W Ktll Ag Ktll Mo Ktll Cu K tll C r Ktl 1 

c 2. 21 5•92 7·51 1 6. 3 24•3 

Si 1·80 4•82 6•12 13•4 1 9. 9 

Ge 2·56 6•87 8·69 18. 5 27•4 

LiF 1 • 8 5 4•94 6·27 J 3. 7 20•3 

NaCl 1. 70 4•56 5·79 1 2. 6 1 8 ·8 
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CAPITULO 2 TEORIA 

2.1 Equação Fundamental da Teoria Dinâmica 

Para resolver o problema.do espalhamento de um feixe 

de raios-x por um ·c-ristal perfeito, segundo a formulação de ·-.. Laue 

(9), comecemos com as equações de Maxwell no meio cristalino. Es­

tas equações são dadas por: 

;:!; ,.,. + 
v x;t.e(r,t) = 

;:!; + + vxç; (r,t) 

-v.;cr.tl = o 

v . .Jcr.t) = o 

a +(+ ) -J-9 r,t 
at 

e as equações do meio material são dadas por: 

~+ -+ ++ + -++ 
,;_9(r,t) = E:{r) ~ (r,t) = (1 + <P(r)) e:

0
c;; (r,t) , 

e 
-+-+ -++ 

~(r,t) = ~oit(r,t) , 

pois, para a frequência dos raios-x ("-'10 18Hz), o cristal 

na como um dielêtrico perfeito. 

( 2 . 1 ) 

( 2. 2) 

( 2. 3) 

( 2. 4) 

( 2. 5) 

( 2. 6) 

funcio-

Das equações anteriores, obtem-se a equação do campore 

forma diferencial: 

'Cl 2 + ;:!; ;:!; + 
-11 E: -'-.1$)+ vxvx(<PJS) =O 

o o Clt2 

onde foram desprezados os termos"-' <P~. 

( 2. 7) 

Considerando apenas a solução do tipo onda plana, en­

tão o deslocamento eletrico e dado por: 
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J§Cr t) = exp(j v t) 
• ( 2 o 8) 

onde v = frequência dos raios-x, 

j = 21! i , 

e ](H e o vetor de onda associado ã reflexão !!_ dentro do cristal. 

A soma anterior e feita sobre todas as reflexões. Ove 

tor de onda deve satisfazer a lei de Bragg, 

( 2 o 9) 

onde f
0 

e o vetor de onda da onda incidente dentro do'meio crista­

lino e H um vetor da rede reciproca. 

Para 1 e v ar em conta a absorção pelo me i o, a susceptibilid~ 

d~ elêtrica deve ser complexa, e como o meio cristalino e periódico 

temos: 

(2.10) 

onde os coeficientes de Fourier estão relacionados ao fator de es 

trutura por: 

onde: 

- r 

re = 1 

e 1T. V 
c 

, 

e o raio clãssico do elêtron, 

À = comprimento de onda dos raios-x, 

Vc = volume da cela unitãria, 

e FG = fator de estrutura associado ã ~·eflex~o G. 

(2.11) 

(2.12) 

Para se obter este resultado, basta lembrar que o fa­

tor de estrutura ê a transformada de Fourrer da densidade eletrõ-

nica. 
~ 

Substituindo cp (r) de (2.10) e J9Cr.t) de (2.8) na e 

quação (2.7), obtem-se a equação fundamental da teoria dinãmica 
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que e dada por: 

' (2.13) 

(2.14) 

e kH ê o versar na direção de ltH" Isto significa que, aG[H] e a 

componente de aG perpendicular a ltH. 

2.2 Matriz de Susceptibilidade 

Se escolhermos duas direções mutuamente perpendicula-

res ~H e iH, podemos decompor o deslocamento elêtrico como se-

gue: 

(2.15) 

- .,. 
com ôH e wH perpendiculares a kH. 

Substituindo este valor na equação fundamental, obtem-

-se: 

onde ~ : w ou o. 

Da relação de dispersão obtem~se o e.rro de res~onãncia, 

2eH = 
kH.kH 

k2 - 1 ' (2.17) 

donde vem: 

( 2e:H- <Po) dH~ + G!H<PH .. G(dGdâG.~H+ dGw ifG.~H) =O (2.18) 

Como apenas os nos da rede reciproc, que estão prõximos 

a esfera de Ewald, contribuem de forma apreciãvel para o espalhame~ 
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to, a soma e feita somente para estes nõs. 

As equações anteriores podem ser escritas na forma 

<l>o- 2E:o o .... .... ) 
<I>H ~OH" 00 <I> H (i~w"do>····· Do 

o 

o <t>o- 2E:o 
.... .... 

<l>ii (oH" Tio>. <l>f:l (iw i 0 ) .•••• 
71 

Do 

.... .... .... .... Do <PH( 00" 0H) <I>H( 71 0" 0H) <~>o- 2 E:H o ..... =0 
X H 

. .... .... -+ ·. -+ D71 <I>H( 00" 71 H) <I>H( 71 0" 71 fj) o <I> o - 2E:H ..... H 

(2.19) 

onde <Pjf"<l> O-H e 

A dimensão da matriz de susceptibilidade é 2N, onde N 

e o numero total de reflexões presentes e a solução do determinan­

te secular dessa matriz dâ os 2N modos de propagação. 

A parte real da solução do determinante secular dâ a 

chamada superfície de dispersão e a parte imaginãria dâ a absorção 

dos diferentes modos. 

Observe-se que dadi\s duas reflexões distintas as compo­

nentes o e 71 não são necessariamente perpendiculares, pois no caso 

de mais de dois feixes, não e possível definir um ünico plano de 

incidência e as componentes o e 71 nesse caso se misturam. 

Caso os vetores recíprocos que difratam simultaneamen­

te estejam sobre um plano, é possível encontrar uma definição co­

mum para as componentes dos campos. 

De fato, quando o plano reciproco intercepta a esfera 

de Ewald, esta intersecção corresponde a um circulo sobre o qual 

devem estar os pontos da rede recíproca que estão em condição de 
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difratio. A projeçio nesse plano de cada vetor de ond• que parte 

do ponto Laue e chega ao plano reclproc~ tem sempre o comprimento 

igual ao raio do cTrculo. A. perpendicular a esta projeçio, tomada 

sobre este plano, ê perpendicular ao seu respectivo vetor de onda. 

As componentes neste plano são chamadas de ~ e as com-

ponentes a , são obtidas por: 
(2.20) 

onde H e uma reflexão qualquer. 

A solução que se segue ê aplicãvel somente ao problema 

de N feixes simultãneós, desde que seus vetores rectprocos estejam 

definidos num'ünico plano rectproco. 

2.3 Coordenadas da SuperfTcie de Dispersão 

2.3a Amostra com superfTcie cortada 

reclproco 

paralelamente ao plano 

A figura 2.1 corresponde a geometria utilizada para o 

procedimento do câlculo da superfície de dispersão cuja origem e 

tomada sobre o ponto Laue que dista l/Ãvãcuo de Q, ~. Q. 

A direção êx corresponde ã normal a superfTcie de en 

trada do feixe de rai.os-x na amostra, e a direção êz ê paralela a 

direção CÔ. 

O vetor -Kgê parte do pontp A(x,y.z) localizado na 
X. 

frente de onda da onda incidente que contêm o ponto Laue (L), da 

figura 2.1. O escalar g, ê chamado de fator de acomodação. Esta es 

colha de origem ê necessãria e se deve a condições de continuidade 

da componente tangencial do vetor de onda. 

O ponto de entrada A(x,y,z) ê determinado 

gência do feixe incidente AB e pelo ângulo azimutal 

pela diver-
+ 

~ que AL for 
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Figura 2.1 Geometria utilizada para os cálculos das coordenadas da superfície de dispersão 
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ma com a direçio ~ . 
Y· 

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

de enlace, sao dados respectivamente por: 

LÍ\ = xex + y~ + zez e (2.21) y 

L-;- = LÍ\ + 1fT = (x-kg)~x + ye + zez (2.22) y 

com: 1fT = -Kg~ 
X ' (2.23) 

O vetor de onda associado ã onda incidente sobre o cristal ii dado por: 

f = (-LC - x)~ ~ y~ + (CO - z)i e x y z (2.24) 

Então os vetores de onda que partem do ponto de enlace 

serao dados por: 

k = H 

k = Q 

+ 
k0 = (-LC - x + Kg)~x - yey + (CO - z)~z (2,25) 

(2.26) 

(-LC - x + Kg)~x + (CO sen<2-y)~ + (CO cos<2-z)~z 

d - y on e:<N = angulo N 
(2.27) 

A partir da relaçio de dispersi~ podemos encontrar a 

relação entre E0 , EH e EG e o fator de acomodação. Para ist~ bas­

ta calcular os valores de k0, kH e kG' que são dados por: 

k2 o = K2 - 2Kg(LC-x) + K2g2 (2.28) 

k2 = K2+ K2
9

2_ 2Kg(L'C+x) - 2CO {(cos<l-1) z + sen<l ·':I} e (2.29) H ' 

2 Kz+ K2g2_ 2Kg(LC+x) 2CO {(cos<2-l) sen<2.y} (2.3q) kG = - z. + 

Substituindo estes valores na relação de dispersão e 

desprezando os termos que cont~m g2 , e como x<<LC, vem: 

' (2.31) 

e (2.32) 
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2cQ ~ 2c 0 - 2 ~ {{cos<2-l) ~ + sen<2 ~} 
K K K (2.33) 

Dos tri~ngulos QQH e OCH obtem-se: 

<1 = 2 <OQH 
' ( 2. 34) 

onde < QQH e encontrado a partir do produto escalar de -ÔQ com 

lfH. 

o ângulo < 2 e obtido de: 

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

Este procedimento permite encontrar o ângulo que loca­

liza qualquer outro nõ reciproco em relação a direção êz' que e da 

do pela equação anterior, bastando para isso modificar o nome da 

reflexão .!:!· 
As coordenadas do ponto de entrada !• ~ e z sao bbti-

das por: 

x = 1:!.6 K s e n 1jJ s e n6 0 (2.36) 

y = 1:!.6K COSIP e (2.37) 

z = M K sen 1jJ COS60 ( 2. 38) 

d 6 = are tan CD on e: o rr (2.39) 

2.3b Amostra com superfície inclinada 

Consideremos o caso no qual a normal ã superfície de 

entrada da amostra forma um ângulo a com a direção êx e estã conti 

da no plano (êx, êz). 

Como temos que considerar o vetar de acomodação ÂT se 

gundo a direção normal ã superfici' de entrada, e conveniente esco 
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lher um novo sistema de coordenadas (X, y 'z) ' 
~ obtido de que e ' 

(êx, ey' êz) por uma rotação de a em torno de ey no sentido de ez 

para ex. Assim a antiga base e obtida da nova por: 

ex cosa o sena X 

ey = o 1 o y 

ez -.sena o cosa z (2.40) 

e as coordenadas da antiga base na nova ficam dadas por: 

(x,y,z) = (Xcos a+ Zsena, V, -Xsena + Zcosa) (2.41) 

Substituindo estes valores em Ke' t 0 e kH obtem-se: 

Ke = ( -L C . c os a- C O. se na -X) x- V y + ( -L C . se na+ C O . c os a- Z) z ' (2.42) 

k:0 = (-LC.cosa-CO.sena-X+Kg)x-Vy + (-LC.sena+CO.cosa-Z)z e (2.43) 

KH = (-LC.cosa-CO.sena.cos<l-X+Kg)x + (CO.sen<l-V)y + 

+ (-LC.sena+CO.cosa.co:~<l-Z)z (2.44) 

Calculando os quadrados k0 e kH e substituindo na rela 

ção de dispersão, obtem-se: 

CO LC 
-= 2 C--r· sena- -r· cosa) g e (2,45) 

-= 2(-c 0 .sena.cos<l-~.cosa)g + 
K · K 

+ 2C 0{(1-cos<l)(-!.sena+I.cosa)-sen<l !} 
K K K K 

(2.46) 

Observa-se que para a= O, estas expressões coincidem 

com as obtidas anteriormerlte. 

~ 
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2.3c Vetores de Polarização 

De acordo com as definições anteriores para os vetores 

de polarização ô e i, se kx' ky e kz são as componentes do veto r 
... de onda k, obtem-se: 

i= (-k ~ + k ~ ) I 1t1 . z y y z . e (2.47) 

cr=((k 2 +K 2 )~ +kk~ +kxkz~z)/jcrj. y z x xyz (2.48) 

Para o _caso de dois feixe• temos um finico plano de in­

cid~ncia, e as componentes o e TI dos campos não se misturam. 

Redefinindo as componentes o e TI para manter a defini­

çao usual, que considera como componente TI ãs componentes contidas 

no plano de incid~ncia, ~ preciso fazer: 

e 

e como o ângulo entre k0 e kH e 2e 6 , 

2.4 Matriz de Susceptibilidade para superfície de 

entrada inclinada de um ângulo a 

(2.49) 

(2.50) 

(2.51) 

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

teriormente, o elemento gen~rico da matriz de susceptibilidade p~ 



de ser escrito na forma: 

onde: ~ e n podem ser iguais a a ou n, 

A(H) = -2 (c o senacos<H +.hf. cosa) • K K 

e 
B(H) = 2fQ. { ( 1-cos<H) (~) - sen<H l } 

K K 

2.5 Condições de contorno para a superfi 

cie de incidência 
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(2.52) 

(2.53) 

(2.54) 

De acordo com as equações de Maxwell, as componentes 

normais do deslocamento elêtrico e as tangenciais do campo elêtri­

co devem conservar-se na superfície de entrada. Como a susceptibi­

lidade elêtrica para a frequência dos raios-x ê da ordem de 10- 5 , 

podemos escrever (15,54): 

~ --' 

J3(dentro) = u(9(fora) (2.55) 

Como nesse trabalho sera tratado apenas o problema da 

transmissão do feixe· de raios-x atravês da superfície, esta condi 

çao se reduz a: 

~ "à" o (a) exp-jlt0(a).re = ue 
.... + 

exp-JKe·re (2.56) 

par a o feixe direto transmitido, 

l: ÔH(a) exp-jltH (a). r e a = o • (2.57) 

para qualquer feixe !!· dtfri\ t~do, 

Nas equações anteriores temos: 



dH(á) =deslocamento eletrico dentro do cristal, 

le = vetor de onda da onda incidente 

e tH = vetor de onda da onda difratada H. 
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O casamento do campo de onda na superfície de entrada, 

exige a conti nu i da de da· tomponente tangencia·] dn vetor de onda ,·do:!! 

de vem: 

(2.58) 

Nessa equaçao: 
"e = normal ã superfície de entrada, 

g(a) = fator de acomodação para a superfície de en 

trada, para o modo~· 

Se tomarmos como origem das coordenadas, para a locali 

zação do ponto de entrada um ponto qualquer na superfície da amos 

tra, obtém-se: 

+ + 
Ke·re (2.59) 

e as equaçoes das condições de contorno ficam escritas na forma: 

(2.60) 

onde: 

Decompondo o deslocamento eletrico em polarizações oH 

e 11H (32), obtém-se: 

E dHt;(a) = 
Cl 

(1\-~ol 6HO (2.61) 

onde t; = cr ou 11 . -Se {DHt;(a)} e o conjunto itle autov.etores que sao sol ii-

çoes da matriz de susceptibilidade, a equação anterior se escreve 
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da seguinte forma (55): 

~ a(a)DH~( o) = D~ .ôflo , onde ~= a ou 7T (2.62) 

levando em conta o fato de que cada modo pode ser exci 

tado independentemente pelas componentes a ou 7T do campo incidente 

(56), e possível escrever: 

(2.63) 

onde x"(a) e chamadq de excitação do modo a associado a polariza­

ção n (57) do feixe incidente. 

Considerando o caso de um feixe nao polarizado, faze 

mos: 

Como o conjunto {DH~(a)} pode ser conhecido atraves~ 

solução do problema de autovetores da matriz de susceptibilidade , 

podemos equacionar a condição de contorno dada pela equação ante 

rior e encontrar os valores de x" (a). As~im qualquer componente~ 

deslocamento eletrico pode ser obtido de: 

• 

com ~ = a ou 7T • 

2.6 Condição de Contorno para a 

Superfície de Saída 

(2.64) 

o deslocamento eletrico numa posição qualquer r. no in 

terior do cristal e dado por: 

(2,65) 
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Constaeremos apenas o caso no qual todos os feixes sao 

transmitidos atravês da superfície de saída, conhecido como caso 

Laue-Laue. 

Ao atingir a superfície de safd, o fluxo de energia 

que para cada modo de propagação tem uma direção prõpria, se dis­

tribui para as diferentes direçoes recfprocas. Então a amplitudeoo 

deslocamento elêtrico para cada no da rede, e cada modo de propag~ 

ção, pode ser escrito na forma: 

(2.66) 

Se o fluxo de energia penetra a superfície no ponto rs 

da superfície de saída, obtêm-se: 

e numa posição qualquer r fora do cristal: 

E a ( ... r) 
Hç: 

... 
onde: KH(a) ê o vetor de onda fora do cristal. 

(2.67) 

' (2.68) 

O casamento do deslocamento elêtrfco na superfície de 

saída, exige a continuidade da componente tangencial do vetor de 

onda. Donde obtêm-se~ 

com: ns = normal ã superfície de saída e 

gH(a) ê o fator de acomodação para a superficie 

de saída. 

(2.69) 

A parte real de KgH(a) ê a distancia que vai desde o 

ponto de enlace, na superfície de dispersão, atê a frente de onda 

~. tomada na direção ns. 
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A partir da relação de dispersão para o vetor de onda 
... 
KH(a) , podemos impor a seguinte restrição: 

(2.70) 

Se escrevermos: 
K = Kr + · K i 

H H 1 H , então: (2.71) 

(2.72) 

Compara~do com a relação de dispersão vem: 

;~-i r 
II.H • KH = O (2.73) 

ou seJa, t~ ~ perpendicular a t~ 

Como a direção de propagação da energia se dã na dire-
+r ção de kH , não hã absorção da mesma fora do cristal, como~ de se 

esperar. 

2. 7 Vetor de Poynting 

Atrav~s do vetor de Poynting podemos conhecer as dire 

ções de propagação da energia, bem como os coeficientes de trans 

missão para as duas ·superficies da amostra. 

2.6a Vetor de Poynting no interior do cristal 

Os campos, el~trico e magn~tico, para o modo de propa­

gação a são dados por: 
... 
~int(r,t) = exp(jvt) ~ 

e _, 
..RJ * + 
óL int(r,t) = exp(jvt) l: 

Q 
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onde: 
+ + + 

e 
t<q(a) = Q + kô( a) ' (2.76) 
+ + + 
kp( Cl) = p + k0 (a) 

Logo: 

i( k* 2ik" (a) 
+ - Q - = + p p Q (2.78) 

Como o valor observado corresponde a mêdia no tempo, o 

vetar de Poynting fica dado por: 

(2.79) 

+ + -+- -+ 
Substituindo j; (r,t) e i'(*(r,t), vem: 

+;t -+-+ 
. exp {-j(P-~).(r-re)}} (2.80) 

O segundo termo, dentro do parênteses, os c i 1 a com a pe­

riodicidade da rede, mas a onda emergente na superflcie de salda a 

travessa um grande numero de celas.· o' valor observado do vetar de 

Poynting na superflcie de salda corresponde ao valor mêdio desse 

vetar na cela unitãria, o que faz com que o termo oscilatório desa 

pareça. Logo (9,15): 

, (2.81) 

onde foram feitas as seguintes aproximações: 
+ + 
k* "' k p p 

e 

• 

Este resultado estã no livro (54) e nos trabalhos do 
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Ka to. 

Escrevendo d (a) em termos de suas componentes obtêm-P . 
-se: 

c ~ ~ 

=--exp {+411 k" (a). r} 
2 E: o (2.82) 

2.6b Vetor de Poynting na superftcie de satda 

O campo elêtrico numa posiçio qualquer fora do cris 

tal, e além da superftcie de satda, ê dado por: 

i! ext ~ ) ~ ( ) ( . . * ( ) (~ ~ ) ., ~ ~ ) .,_H (r,t =eH a exp Jvt)exp-J{KH a. rs-re +KH(a.).(r-rs} 
(2.83) 

0 vetor de Poynting, apos feit;iS as medias no tempo e 

na cela unitiri• fica dado por: 

* a.~ ~c ;:,H(r ) =-
s 2 E: o 

' (2.84) 

.... -+ -+ -+-
onde o termo que contem K"(a.) . (r-rs) desaparece porque a direçio .. .. 
r-rscorresponde a direçio de propagaÇio da energia fora da amostra, 

segundo as mesmas aproximações anteriores feitas para (2.81). 

; ,'\ 

2.8 Intensidade Transmitida para o nB H 

Se: 
(2.85) 

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

essa onda e dado por: 

(2.86) 
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e o co~ficiente de transmissão da energia (54) para a superffcie~ 

entrada ê dado por: 

(2.87) 

Substituindo os valores de S~re) da equação (2.82) e 
+ 
se de (2.86), obtê.m-se: 

~(ld (aW+ !d (a)I 2 )K .ne I' pO' p 7T p (2.88) 

o coeficiente de transmissão para a superfície de sar­

da ê calculado por: 

(2.89) 

Substituindo os valores de S~Crs) e Sa(rs) das equações (2.84) e 

(2.82) na anterior, vem: 

E ( l d (a )12 + !d (a) 12
) K . ii 

p pa p7r p s 

(2.90) 

A intens~dade dos raios-x que chega ao nô H para o mo 

do de propagação E (54), ê dada por: 

ou mais explicitamente por: 

E { !d ( a) I 2 + p po 

(2.91) 
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O termo de absorção e obtido de: 

(2.93) 

~ + 
Calculando tambem kH*(a), obtêm-se: 

(2.94) 

O vetor rs-re estâ na direção do vetor de Poynting de~ 

tro do cristal, que ê perpendicular a superfície de dispersão,qual 

quer que seja o numero de feixes transmitidos (32,58). Logo a pos1 

çao de chegada do feixe de raios-x na superfície de saída tem um VI),~ 

lor definido para cada modo. 

O 1 t d (+ + ) -va or encon ra o para rs-re ·"e e N feixes transmi 

tidos e dado por: 

tge (m) (tgs-tga) 
-------} 
1 - t ge ( m) t g s c o sq, ( m) 

(2.95) 

onde: 

s = ângulo que a superficie de saída forma com o plano hori-

zontal Cey,ez). 

a· = ângulo que a superfície de ·ent"rada forma· com -o -plano h o ri 

zontal Cey,ez), 

e { m) = ângulo que o veto r de Poynting • associado ao modo m for 

ma com a direção ex• 

<P ( m) = ângulo que o veto r de Poynting • associado ao modo m for -
direção -ma com a ez, 
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th = espessura da amostra no ponto Borrmann exato. 

Para dois feixes esta expressão se reduz a: 

.::C.::.D "-s (_,e,_,(..:::ml_+'-'a:.l ne = th CDS~ - - - - -
CDS (8 (m) + S) 

(2.96) 

.para amostra com gr.adiente de esp-essura· no plano de incidência-. 

O câculo destas grandezas estâ no Apêndice I. 
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CAPTTULO 3, PARTE EXPERIMENTAL 

3.1 Preparação de Amostra 

Três cristais sintéticos, um de germânio com cerca de 

uma polegada de diâmetro, um de silício com duas polegadas e um de 

silício com uma polegada de diâmetro, foram utilizados para a ob­

tenção das amostras~ Esses três cristais possuem a forma cillndri­

ca e são crescidos segundo a direção cristalográfica [111]. 

O processo de preparação de amostras que compreende , 

a identificação das direções cristalográficas, orientação em rela­

çao ao feixe de raios-x, fixação no suporte de corte, transferên­

cia para a serra, corte; polimento mecânico e tratamento químico , 

tem um grau de sofisticação determinado principalmente, pela 

precisão entre a orientação relativa entre o plano do corte e a di 

reçao cristalográfica escolhida. 

Como a orientação do corte nas experiências de trans 

missão Borrmann não influencia criticamente os resultados, as amos 

tras foram preparadas com ângulos de corte que podem diferir de a­

tê 5° da orientação desejada. 

A identificação das direções cristalográficas foi fei­

ta com o mêtodo de Làue. 

A orientação da matri~ em relação ao feixe de raios-~ 

foi executada com o uso dos movimentos de uma cabeça goniomêtrica 

convencional, jâ que o tamanho dessas matrizes não exige suportes 

especiais. 

Na transferência da amostra orientada para o suporte e 

do suporte do gerador de raios-x para a serra, está a maior fonte 

de perda de orientação. No nosso cas~ este processo ê dificultado 

mais ainda pela limitação do ajuste do suporte mais matriz, na ser 
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ra de disco, que consiste apenas de uma rotação em torno do eixo 

de corte e uma translação micrometrica em relação ao plano da ser­

ra. Posteriormente foi idealizado um sistema que utiliza a preci­

sao do difratômetro de monocristal (59). 

O corte das amostras com superficie composta de ' dois 

planos, seguiu um processo quase que.artesanal e ate o presenteffio 

foi encontrada uma solução para a melhora do acabamento da região 

de encontro entre as duas superficies. Como serã visto posterior­

mente, este processo poderã determinar a viabilidade da utilização 

prãtica do novo interferômetro (53). 

Para o polimento mecânico utilizou-se a série com gra­

nulação sequencial de polidores de SiC. O polimento final foi fei 

to com pasta de diamante com 5 ~m. 

O polimento quimico para as amostras de germânio, foi 

feito com a submersão das amostras na solução (CP-4) composta de 

três partes de HF, 5 partes de HN0 3 e 3 partes de ãcido acético,~ 

rante aproximadamente três minutos. As de silicio, com a solução 

(CP-4A), composta de uma parte de HF e três partes de HN0 3 diluida 

em agua destilada para o controle da velocidade de ataque. 

O polimento quimico sempre foi precedido de um banho 

da amostra em algum solvente orgânico, como por exemplo, acetona. 

A partir de cada matriz foram preparadas pelo menos u­

ma amostra em forma ~e cunha e uma em forma de placa. As amostras 

em cunha apresentaram franjas pendell~sung bem delineadas e as em 

placa um contraste bem uniforme nas experiências de secção topogr~ 

fica (foto 3.1 e fot1l- 3.2). 

Foram preparadas amostras para três tipos de experiên-

cias: 

1. Amostra para a verificação do efeito que as superfi 

cies, compostas por dois planos formando um vértice, produzem na 

intensidade transmitida. 
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Foto 3 .1 Se cção to pog r á fica . Si lic i o, (400}, MoKa . F2 = 20]lm,40kV 
e 0,4mA , tempo de exposição 2:40 horas, distânc ia amos 
tra f i l me 18mrn . 

Foto 3 . 2 Topograf ia de translação . SilTc i o, (400), MoKa: . F2 = 100]lm, 
F3 = 100]lm, 40 kV e 0,4mA, t empo de exposiç ão 8:15 ho r as 

distância amost ra f i l me lBmm, amplitude de tra nsl ação: 2 m~ 
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Para esta finalidade foram preparadas dots tipos de 

amostras, uma com superficie em forma de V e uma com superf'fcie em 

forma A. 

A foto 3.3 apresenta duas amostras, uma em V e outra 

~ , que foram obtidas de um bloco Ünico de silicio. Na foto, a 

maior dimensão corresponde a direçio [11n], o plano do papel i di 

reçao (111) e a face oposta ao virtice i direçio [112J. 

Como pode ser observado na foto 3.3, as superficies in 

clinadas da amostr~ em y, não formam um virtice vivo, apresentando 

um pequeno degrau no encontro dos planos. 

Com o auxilio de um molde de vidro com perfil semelha~ 

te ao da amostra~· procedeu-se o polimento das faces ati a elimi 

nação do degrau. Este processo, embora permita a eliminação de sa 

liências,tem, como efeito secundãrio, o arredondamento do vêrtice 

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

2. Amostras com espessura mêdia l~t~2), para o estudo 

da tranmissão Borrmann de quatro feixes. 

O caso escolhido para a transmissão simultânea de qua­

tro feixes corresponde, no espaço reciproco, a um quadrado e i com 

posto das reflexões, (000} (220) (400) (220), perpendiculares i di 

reção [001). 

A amostra da foto 3.4 apresenta uma das faces perpendi 

cular a direçio (001], e um gradiente de-espessura ao longo da di­

reçao (100). o--ângulo de incl-inação entre as superfícies obliquas, 

e cerca de 20° e a maior espessura i de aproximadamente 7mm. 

A opção pGr este tipo de geometria de amostra 

foi para selecionar mais facilmente a espessura adequada. 
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.1(11 :~ 
(111) (110) 

.. 
Foto 3 .3 Amostras de Sili c io com superficie de entrada 

c.ompos tas de dois planos 

Foto 3. 4 Amostras préparadas para as e xp eriências. Tran s 

missio Bor rma nn de 6-feixes (i esque rda}, tra ns 
miss io Borrman n de 4-feixes (ao centro), inter ­
ferôm e tro (i direita). 
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3. Amostras preparadas para a transmissão Borrmann de 

seis feixes em amostras muito espessas (vt>lO). 

A amostra de germânio daftaurll 3. 5 possui um degrau na 

direção (110) que separa uma porção com gradiente de espessura. A 

face oposta .a .s.uperfJ c.i e inclinada .corresponde a di reção (111). 

Foi selecionado para o estudo o caso de seis feixes 

(000), (2~0), (242), (0~4), (2'~4), (2'02), que corresponde a um he 

xagono no plano reciproco, perpendicular i direção (111). 

3.2 Experiências 

A simplicidade das montagens experimentais e a qualid~ 

de da informação obtida são os principais fatores que justificam a 

opção pela pesquisa em transmissão Borrmann, alem, obviamente, do 

interesse intrínseco despertado pelo problema. 

Do ponto de vista do arranjo experimental, podemos 

classificar as experiências realizadas em duas linhas: de secçao 

e pseudo Kossel, detalhadas a seguir. 

Todas as experiências foram feitas com o gerador do ti 

po microfoco, de modo a operar em condições que forneciam um foco 

com 50~m de diâmetro.Este tipo de equipamento possui, além dos co~ 

ponentes normais de um gerador convencional, uma lente -·ma§héttca 

que permite a focalização do feixe eletrEnico no alvo. O 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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3.2a Experiincfas de Secção (Foto 3.5) 

Estas experiincias tim em comum, como parte do arranjo 

experimental,a câmara de Lang, 

A figura 3.1 apresenta a geometria da camara topogrif! 

ca de Lang no plano horizontal, e tambem, as dimensões da câmara 

utilizada nar experiincias. 

A fenda Fl possui uma abertura de lOOpm, e a largura 

mãxima do feixe sobre a amostra e de aproximadamente 2mm quando F2 

estâ totalmente aberta. 

A fenda F2 e constituida de duas lâminas podendo ser 

movidas independentemente por dois parafusos micromitricos, onde a 

menor divisão corresponde a Spm. 

A altura do feixe i controlada por meio de duas lâmi­

nas independentes, podendo ser posicionadas de modo que o feixe 

banhe a parte desejada da amostra. Esta fenda não i mostrada na fi 

gura e sua posição i imediatamente posterior ã fenda F2. 

A amostra i sustentada por uma cabeça goniomitrica po­

dendo girar~ um eixo fixo numa plataforma. Esta plataforma i mo­

vel e desliza sobre dois trilhos, cújo movimento de translação p~ 

de ser executado manualmente ou por meio de um pequeno motor. Qua~ 

do em operação com o motor ligado, os limites do movimento de 

translação da plata~orma são determinados por duas chaves que, ao 

serem acionadas, invertem o sentido do movimento. 

A plataforma mEvel tambim suporta a emulsão fotogrâfi­

ca, e seu movimento de translação e perpendicular ao plano crista­

logrâfico. 

A fenda F3, que i construtda como F2, tem a função de 

selecionar a região do cristal de onde se quer obter a informação 

e, ao ser acionado o motor, obtem-se a topografia transversal da 

amostra dentro dos limites determinados pelos limitadores de trans 



Foto 3.5 Montagem experimental para as espe riências de 
secção . Tubo de raios-x com s ua lente magnêt~ 
c a (a direita), Câ mara de Lau e (ao ce ntr o ), d~ 
tetor proporc ional (ã esquerda). 

Foto 3.6 Montagem experime ntal pse udo Ko sse l modifica -
da. Tubo de raios-x a esquerd a . Amos tra sobre 
a cabeça goniomêtr i ca (ao centro), suporte do 
fi 1 me (a direita). 
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lação. 

Quando o sistema nio executa translação, obtem-se in 

formação de apenas uma secção da amostra, como ê o caso da figura 

3.1. Se F3 for ajustado para apenas receber o feixe direto e dei­

xar passar todo o feixe difratado, obtim-se informação proveniente 

de toda extensão da região banhada pelo feixe incidente, que 

desde a superficie de entrada da amostra atê a superficie de 

da. 

vai 

Tambêm faz parte da cãmara um detetor proporcional com 

sua fonte de alimentação e um mostrador galvanomitrico para indi 

car a intensidade do feixe de raios-x que se quer observar. 

Este tipo de arranjo foi utilizado para a verificação 

da transmissão Borrmann de quatro feixes, em amostras com espessu~ 

ra media, e do interfer6metro em v. 

1. Experiência para a verificação da transmissão 

Borrmann de quatro feixes, para amostras com 

espessura media (~t,~ 2) 

A figura 3.~ apresenta o esquema do espalhamento no 

espaço recfproco e a figura 3.2, o esquema da montagem experime~ 

tal, onde são mostra~os apenas os componentes principais. 

Inicialmente alinha-se a direção (001) perpendicular ã 

face maior da amostra, para garantir que essa direçio cristalogri­

fica fique no plano horizontal. 

A seguir, a amostra ê girada de 90°, por uma rotaçãoro . . 
eixo vertical que suporta a cabeça goniomêtrica na plataforma. bto 

ê feito de tal modo que a direção (001) continue no plano horizon­

tal e a direção (100} fique paralela ã direção de translação da 

plataforma. O movimento de translação da plataforma ê suficiente~ 
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Figura 3.2 Montagem êxperimental para a 

transmissão Borrmann de quatro feixes 
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simultâneos, no espaço rec1proco 
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ra se ob~er a reflexão (400) em condição de difraçio Bragg, o que 

facilita-o alinhamento devido ã sua alta intensidade. 

Por uma simples translação da plataforma, obtªm~se o 

caso de quatro feixes, e a espessura adequada da amostra é conse~ 

guida por modificação na posição de translação da plataforma, sem 

perda do alinhamento. 

Com a transferência do detetor para monitorar o feixe 

transmitido, a lâmina da fenda F3 na figura 3.1, situada do lado 

do feixe que contem a parte da radiação dura do espectro, ê inse~ 

rida no feixe, ate que a intensidade transmitida fique da ordem 

do feixe refletido. Como pode ser visto na 5oto $.1./, este proce­

dimento permite observar parte do feixe direto transmitido. 

Apõs esta operação, o filme fotogrãfico e posicionado 

paralelamente i face (001) da amostra, para coletar simultaneamen 

te as quatro reflexões. 

2. Interferômetro 

Na figura 3.4 mostra-se o esquema no plano horizontal 

da camara de Lang, descrito anteriormente. A cunha C e feita de 

- 1 o ~ resina e possui um angu o de 5 entre as faces que sao atravessa-

das pelo feixe, e tem as seguintes dimensões:lO x 30mm; onde a me 

nor delas estã mostrada no plano da figura 3.4. Esta cunha ê pos! 

cionada para que o gradiente de espessura fique na direção verti-

cal. O suporte da cunha possui uma translação efetuada por 

meio de um parafuso micrometrico,-permitindo ajuste segundo-a dire 

ção horizontal e perpendicular ao feixe. No plano vertical, o fei 

xe de raios-x incidente ê suficientemente largo para banhar toda 

a amostra. 

O filme posicionado a 80mm da amostra e perpendicular 

ao feixe difratado. 
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o ajuste do sistema e fei'to selecionando-se, em prime.!_ 

ro lugar, urna pequena abertura para F2 (lOO~rn) e alinhando-se o 

cristal com o auxllio de um detetor proporcional. Na experiincia u 

tilizou-se a radiação de MoK~ e a linha (220) do sillcio. 

ApBs o alinhamento, a amostra e transladada mantendo 

-se a sua orientação. A pos_ição de o_pera,ção ê es_colhida para que a 

intensidade do feixe difratado seja a rnixirna possível, significan­

do que o feixe esti passando pelo vêrtice da amostra. 

Para ajustar a posição da cunha em relação ao feixe,~ 

cobrimos a face que o intercepta com urna rniscara de chumbo, de mo 

do que a mascara e a cunha justapostas, tenham seus bordos coinci­

dentes. Desse modo e feito o movimento de translação da cunha rec~ 

berta, atê que a intensidade do feixe atinja 50% do valor inicial. 

Finalmente; a rniscara de chumbo ê retirada da cunha e 

F2 e aberta para o valor desejado (entre 1 e 2 mm). 

3.2b Experiência de pseudo Kossel (Foto 3.6) 

O esquema da montagem experimental estâ na figura 3.1. 

Nessa figura, um feixe de raios-x, com divergência de aproxirnadarnen 
o 

te 5 , incide sobre a amostra montada numa cabeça goniorn~ 

trica, possuindo uma translação paralela ao gradiente de espessu­

ra da amostra. A cabeça goniornêtrica pode girar em torno de seu ei 

xo (vertical ao papel), permitindo o ajuste do ângulo de Bragg. 

O formato, dimensões da amostra, e tarnbêrn a orientação 

cristalogrifica do degrau feito na sua superflcie estão represent! 

dos na figura 3. S. 

Na figura 3.6, observa-se o hexãgono dos pontos recl 

procos que, ao interceptar a esfera de Ewald, produz a difração s.!_ 

multinea. Nessa figura, verifica-se que, se a direção (211) coinci 
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di r com um eixo vertical de giro, ao colocarmos (044) em condição 

de difração, obteremos a difração simultânea de seis feixes, 
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CAPITULO 4. CALCULOS 

Este capitulo contem a descrtçi~ do programa prin-

cipal utilizado para os cãlculos, das subrotinas, modo de opera­

ção, execução e os dados de entrada.· 

4.1 o~•crição do p~ograma p~intipal 

Este programa de cãlculo, baseado nos programas desen 

volvidos por Huang (58) e Chang (56), tem como propõsito o cãlcu 

lo da superficie de dispersão, coeficientes de absorção, direção 

de propagação da energia, caminho do feixe dentro do cristal e in 

tensidade~sreios-x transmitidos, para 2, 3, 4, 6 e 8 feixes simul 

t~neos e cristais cfibicos, centro simétricos ou nao. 

O programa possui a seguinte estrutura: 

4.1a Entrlda 

Como dados de entrada temos: espessura do cristal 

(th), comprimento de onda (~). constante de rede (a), reflexões en 

volvidas, nfimero de feixes, ãngulo de azimute (~). divergência 

(68), inclinação da superficie de entrada (a), inclinação da super 

ficie de saida (B), polarização do feixe (0° e orr). e e 
Os fatores de estrutura são lidos na subrottna STRUC~ 

Os pontos de entrada ~(x,y,z), são lidos num cartão contendo os an 

gulos j e 68 , através de uma subrottna chamada NEXT. 

4.lb · ·cãltulos 
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1. Cãlculo das coordenadas do ponto de entrada 

Com os .valores de • e ae , obt~m-se os valores das 

coordenadas do ponto de entrada (x,y,z), atrav~s das equações 

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

2. Preparação da matriz de Susceptibilidade 

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

calculada na subrotina SUSCEP. 

3. Solução da equação de autovalores 

O conjunto dos autovalores {g(m)} e dos autovetores 

{DH~(m)} da .matriz de susceptibilidade e calculado atrav~s das sub 

rotinas COMHES, COMRL2, CNORM e ESORT. O resultado e disposto se-

gundo a ordem crescente da parte real dos autovalores. Os autoveto 

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

4. Condição de contorno 

Uma vez conhecido o conjunto dos autovetores {DH (m)}, 
. ~ 

o problema da condição de contorno para a superfície de entrada (~ 

quação (2.62)) e resolvido atrav~s das subrotinas DECMPX e SOLCP , 

que tim como resultado os valores da excitação dos modos {X~lmh P! 

ra as duas polarizações. 

5. Vetor de Poynting 

As direções de propagação da energia e (m) e 1<ml sao 

calculadas através da subrotina DIRECT. O caminho percorrido pelo 

feixe (equações .(2.95) e .. (2.96)) e xalculado pela subrotina CAMI­

NHO, e'll intensidade --na superfície. de saída .(.equação(.2.92)) pela 

subrotina POTEN. 

6. Intensidade interpolada 

o cilculo da intensidade para um ponto qualquer e ob 

tido por meio da interpolação polinomial a traves dos pontos calcula 

dos pela subrotina INTERP. 
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7. Densidade de Raios 

A densidade de raiose obtida a traves da subrotina DENSI. 

8. Intensidade Resultante 

o valor da intensidade resultante e obtido pela 

subrotina INTENSI. Nesse programa, em primeiro lugar e feito a me 

dia da intensidade interpolada sobre os modos de propagação e, po~ 

teriormente, o produto do yalor medio com a densidade de raios P! 

ra cada ponto desejado. 

4.lc Salda de Dados 

Os dados de salda são organizados para a sua utiliza­

çao no programa de grâficos. 

4.2 Destriçãd dls S~brdtinas 

Subrotina STRUCT 

Este programa faz a leitura dos fatores de estrutura 

para casos de 2, 3, 4 e 6 feixes e pode ser generalizado para m~is 

feixes atraves de uma pequena modificação, Sua função e a constru 

ção da matriz dos fatores de estrutura que posteriormente serao u­

tilizados para o cãlculo da matriz de susceptibilidade, 

Subrotina SUSCEP 

Este program~ que calcula os elementos da matriz de 

susceptibilidade de •HE' Gn , dados pela equação (2.52), utiliza 

os valores dos fatores de estrutura, coordenadas do ponto de entra­

da (x,y,z), ângulo de inclinação da superflcie de entrada (a) e as 

componentes dos vetores de onda (kx,ky,kz), dadas por: 

(2.26) e (2,27). Os elementos da matriz de polarização 

(2.25) 

{~H • nG} 
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sao obtidos da subrotina VECT. 

Subrotina COMHES 

Este programa tem como prop5sito reduzir uma matriz 

complexa N~N na forma de uma matriz triangular e superior de 

Hessenberg, através de uma transformação estabilizada elementar de 

similaridade (61). 

Subrotina COMCR2 

Este programa e sequencia natural do anterior e nele 

e efetuado o cãlculo dos autovalores e autovetores 

do de regressão linear (LR) modificado {61). 

Subrotina CNORM 

pelo meto 

Este programa normaliza os autovetores, fazendo o 

maior 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 â triangularização da matriz 

dos autovetores, na forma da matriz superior de Hessenberg por uma 

redução Gaussiana. (6)). 

Subrotina DIRECT 

Este programa calcula a direção do fluxo de energia 

dentro do cristal (9 (m) e ~(m)), através das componentes do vetor 

de Poyntfng dado pela equação: (2.81). 

Subrotina: CAMINHO 

Esta subrotina calcula o comprimento do percurso do 

feixe dentro do cristal (equações: (2.95} e (2,96}), para a superfi~ 

cie de entrada e saida inclinadas respectivamente de um ângulo ~ 
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e~ , para cada modo de propagação. 

Subrotina POTEN 

Esta subrotina calcula a intensidade IH(m) transmiti­

da para cada modo de propagação (m), atrav~s da equação (2.92). 

Subrotina DENSl 

Esta subrottna tem como entrada, as coordenadas dos 

pontos sobre a superflcie de salda e acumula o valor da frequincia 

de ocorrencia dos pontos onde chegam os raios-x, no interior de um 

reticulado construido na superflcie de salda. Os pontos de entrada 

A(x,y,z) são varridos segundo cfrculos concintricos da maior diver 

gincia (66) para a menor em intervalos regulares, para o caso de 

mais de tris feixes. No caso de dois, os pontos de entrada são pe! 

corridos para um intervalo regular de divergencia. 

Subrotina TNTENSl 

Este programa tem como entrada as intensidades calcu­

ladas (IH(m)) e os valores da densidade de raios no reticulado. Co 

mo deve ser calculado o valor da intensidade nos pontos do reticu­

lado e feita a interpolação da intensidade para se obter os valo­

res definidos nestes pontos. Com as intensidades interpoladas, p~ 

ra cada modo (m}, e feito a midia sobre os modos e, posteriorment• 

o seu produto com a densidade de raios para cada ponto do reticula 

do, Existe opção para a escolha do nGmero de pontos desse reticula 

do, 

Subrotina INTERP 

Este programa faz a interpolação polinomial (62) das 

intensidade calculadas. 



4.3 Modo de Operação e Execução 

do Programa Principal 
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Estio definidas no programa duas vartiveis 15gicas , 

OPTION e GRAF que determinam, respectivamente, a natureza do cãlcu 

lo ou dos cãlculos que devem ser realizados, e o ttpo de salda que 

serã posteriormente lida no programa de grãfico. Por exemplo, se 

estamos interessados na superftcie de dispersão e densidade de 

raios, o programa escolhera o caminho necessãrio, determinado 

pela variãvel OPTION escrevendo os resultados segundo a sequencia 

e modo determinado pela variãvel GRAF. 

A variãvel OPTION seleciona tambem o tipo de calculo 

a ser executado, por exemplo, se o calculo deve ser realiza 

do apenas para o ponto exato, ou se lido um cartão, segu~ 

do a subrotina NEXT. 

Pode~se dizer que a variãvel OPTION responde a pergun 
. . 

ta O QUE? e COMO? e a variãvel GRAF escreve os resultados. O nGme 

ro de opções permitidas e oito e o de grãficos e sete. 
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Tabela 4.1 Fatores de Estrutura para 

o Silicio e R~diação MoKa 

Parte Real (F' hkl) Parte Imaginaria 

112,576 0,601 

-59,285 - 0,420 

- 68,196 - 0,583 

- 57,098 - 0,565 

Tabela 4.2 Fatores de Estrutura para 

o Germinio e Radiação CuKa 

P.arte Rea 1 (F' hk1) Parte Imaginaria 

245,600 7,345 

- 173,780 - 7,045 

120,970 6,449 

103,910 6.1 59 

59 

(F\kl) 

(F\kl) 
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CAPITULO 5. RESUlTADOS 

5.1 Resultado dos Cilculos 

5.la Caso de Dois Feixes 

Os cilculos para o caso da transmissio Borrmann de 

dois feixes, foram todos efetuados para reflexio (220) do Silfcio 

e radiaçio de MoKa 1 , que apresenta um efeito dinimico bastante pr~ 

nunciado. 

A figura 5.1 e o resultado obtido para a superf1cie de 

dispersio(parte real de {g(m)}), equaçio (2.19), corresoondendo ao 

corte desta superf1cie no plano de incidência. Na abscissa estã re 

presentada a coordenada~· do ponto de incidência. A escala que a 

parece no canto superior direito, desta e das outras figuras, cor 

responde a um segundo de arco na divergência. 

Os valores calculados para os coeficientes de absor-

çao (parte imaginãria de {g(m)}), equaçio (2.19), estio na figura 

5.2, onde e notada a presença de dois modos com baixa ab-

sorção. Nesta figura, observa-se tambêm, que o resultado do cãlcu­

lo das funções que descrevem a absorçio, para cada modo de propag~ 

çio, distribui-se simetricamente em relação a uma reta horizontal 

que corta as ordenadas. Esse ponto corresponde ao valor prõximo a 
-1 15 cm , que e o coeficiente de absorçio mêdto para esta radiaçio 

e cristal. 

O resultado obtido no cálculo para a parte real do 

deslocamento elêtrico (equação 2.64), ê apresentado na figura 5.3. 

A titulo de exemplo, apresenta-se apenas o resultado para a refle 

xão (000). Nessa figura, a curva superior ã esquerda da origem das 

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

ou modo, mais prõximo ao ponto Laue (polarizaçio o). Seu valor e 
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miximo nessa região, ji que a concavidade da superfTcie de disper­

são i voltada para cima, e o fluxo de energia perpendicular a su 

perffcie de dispersão associada ao feixe incidente, deve se diri­

gir para o n6 (000). O mesmo comentirio pode ser feito para o ramo 

inferior, onde o deslocamento elitrico i miximo do lado esquerdo da 

origem. 

O resu1 ta do para o campo de onda, no interior do c ris 

tal no caso de dois feixes, esti apresentado na figura 5.4. O cam­

po de onda,tal como definido na literatura (15), e o módulo ao qu~ 

drado do deslocamento elitrico dado pela equação 2.8. Na figura 

5.4, a abscissa representa a distincia no espaço real ao longo da 

direçio (110), perpendicular ã direçio de propagação da energia. A 

origem das coordenadas esti situada sobre o plano de itomos da fa 

milia {220}, sendo que o próximo plano adjacente encontra-se na p~ 

siçio 0,34. 

Esta figura, como i apresentada na 1 i teratura (J 5), tem 

a função diditica de mostrar, com clareza, a existencia da tran~is 

são anõmala dos raios-x. A curva,com o mãximo localizado no plano 

de itomos, corresponde aos modos mais distantes do ponto Laue, os 

de maior absorçio. O inverso ocorre para os ramos próximos ao pon 

to Laue. Isto significa que existem pelo menos dois modos cuja e­

nergia esti localizada na região entre planos, justamente onde nao 

estio presentes os i tomos, os quais são responsãveis pela absorção. 

A existencia de modos de propagaçã~ cuja distribuição 

de energia coincide com os planos atómico~ tem, entre outras con 

sequencias, a possibilidade de produzir a ''filtragem'' dos modos 

de propagaçao por meio do controle da espessura do cristal (69). 

As figuras 5.5 e 5,6 mostram os valores ca1cu1ados p~ 

ra as intensidades, dados pela equação 2.92, para os feixes direto 

transmitido (I 0 (m)) e transmi.tido refletido (IH(ml), na amos·tra com 

espessura midia (pt=2). 
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Como a versão atual do programa de cãlculo contem o ve 

tor de Poynting (equação 2,84), dado um ponto de entrada qualquer 

A(ôe ,1/J), e possível saber para cada modo de propagação !!!.• qual a 

di reção da energia ( e (m) e <P (m)) dentro do 1 eque de Borrmann (trj_ 

ângulo EPHPO da figura A.l). 

O parâmetro, dadn por: 

P = tg (e (m)) 

tg e 6 
• t 5., ) 

utilizado para o traçado das curvas, tem o valor mãximo igual a 1, 

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

coordenada z do ponto de entrada. e positivo na di reção do no -º-· na 

figura2.1. 

O resultado obtido para a função densidade de raios es 

tã apresentado na figura 5.7, em função da coordenada z do 

de entrada. 

ponto 

Devido a forma parab6lica da superffcie de dispersão , 

o fluxo (numero de raios) que atinge a superffcie de safda, em 

um intervalo fixo ôp, não e constante. 

A função, mostrada na figuro 5. 7, reflete a concavidade 

da superfície de dispersão e mostra que a grande maioria dos fei 

xes,que se propagam na amostra, se dirige para as bordas do leque 

de Borrmann. Esta função de distribuição depende apenasda concavida­

de da superfície de dispersão. 

Os valores calculados da intensidade resultante estio 

nas figuras 5.8 ·e 5.9, para o feixe direto transmitido Q e o feixe 

transmitido refletido~. respectivamente. Estes valores correspon­

dem is intensidades calculadas atraves da subrotina INTENSI. Para 

cada valor da coordenada f da abscissa, onde se conhece o valor da 

densidade de raios, calcula~se os valores da intensidade nesse po~ 

to, atravis da interpolação polinomial, para cada modo de propaga-
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çao. Como para dois feixes tem-se quatro modos de propagação, faz­

-se a media arttmetica dessas intensidades (I~(p)),calculando-se o 

produto dessa media com a densidade de ratos da figura 5.7. 

NC!§ figuras 5.8 e 5.9 estio os resultados obtidos para 

tres espessuras diferentes da amostra, )lt=l, )lt=2 e 1Jt=l O. Este 

resultado foi obtido por Kato (17), e mostra o chamado efeito de 

borda quente, caracterfstico das amostras finas (vt < 1). 

Os resultados apresentados para dois feixes, embora nao 

sejam óriginais, oferecem uma indicação segura de que o procedime~ 

to estabelecido no cãlculo estã sendo cumprido de maneira adequada. 

5.lb Caso de N-feixes 

Os casos selecionados para o estudo da transmissão 

Borrmann de vãrios feixes, apresentados neste trabalho, possuem um 

interesse hist6rico muito grande, tendo sido explorados exaustiva-

mente a partir da publicação de Borrmann e Hartwig (18). 

Os baixos valore~ obtidos nos cãlculos para os coe fi 

cientes de absorção (tabela 5.1), no ponto exato de N-feixes, e a 

discrepância dos resultados para os modos de propagação menos ab­

sorventes, suscitaram umaserie de publicaç6es (29,27,65,67) que vi 

sam o entendimento do mecanismo do espalhamento por N-feixes. 

Portanto, os resultados encontrados para a superffcie 

de dispersão, coeficiente de absorção e campo de onda, serão apre­

sentados de maneira suscinta. 

As figuras 5.10a ate 5.12a mostram os resultados obti­

dos para a superffcie de dispersão, parte real de {g(m)} (equação 

2.19), no caso da transmissão simultânea de 3, 4 e 6 feixes, res 

pectivamente. 

Os coeficientes de absorção, parte imaginãria de 

{g(m)} (equação 2.19), estão representados nas figuras 5.10b ate 
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5.12b, e os valores miximos, m~ntmos e m~dios estio na tabela 5.1. 

Os campos de onda, módulo ao quadrado do deslocamento 

el~trico (equação 2,8), podem ser vistos nas figuras 5,13, 5.14 e 

5.15, para 3, 4 e 6 feixes simultineos. Embora estes resultados se 

jam insuficientes para precisar a localização da energta dentro do 

cristal, os valores obtidos concordam qualitativamente com os en 

centrados por Umeno (65), Hildebrandt (20), Huang e outros (28). 

Nas figuras 5.16 a 5.19 estio os resultados obtidos P! 

ra as posições de chegada do feixe, na superficie de saida da amos 

tra. 

Como se pode observar na figura A.2, o feixe de ratos~x 

deve emergir dentro do triingulo PaPHPQ' na superficie de saTda do 

crista 1, no caso da transmissão simult~nea de tres fei:xes, 

As figuras 5.16 e 5,18 foram obtidas para um ingulo de 

divergencia fixo AB = 2", variando-se o ingulo de azimute (~) de 4 

em 4 graus (equação 2,36 a 2.38), o que significa caminhar em .. c1. r 

culo na frente de onda incidente. Essa figura corresponde ãs coor­

denadas do ponto de saTda do feixe no cristal, cujos valores sio 

dados por: 

xs = CO- LC. tan (e(m)) sen CcP(m)) (5,2) 

Ys = LC . tan (e (m) cos (cP(m)) (5. 3) 

onde: e(m) e cP(m) sao os ingulos que definem a orientação do ve­

tor de Poynting ~ue e dado pela equaçio 2.84. 

As figuras 5.17 e 5.19 mostram apenas as coordenadas 

xs e Ys dadas por (5.2) e (5.3), fazendo-se o ponto de entrada va 

riar em circulo {AS fixo) e, a seguir, modificando-se AB, num inter-

valo regular a partir de 10" de arco. Dessa forma, as figuras 5. p 

e 5.]9; sio a representação visual da funçio densidade de raios P! 

ra os casos de 3 e 4 feixes apresentados. Essas figuras permitem 
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tambem a visualizaçã'o do contorno da imagem do que seria o leque 

de Borrmann para mais de dois feixes. Ate o presente, no entanto, 

nio ~mencionado na literatura. 

lambem pode·se observar que o efeito de borda quente ! 

presentado para o caso de dois feixes (17), deve ser esperado para 

o caso de N-feixes, nas condições limitadas por este estudo, ou se 

ja, no caso em que os vetores recfprocos sio coplanares. 

5.2 Resultados Experimentais 

5.2a Transmissão Borrmann de seis fei 
xes em amostra muito espessa 

As fotos 5.1 e 5.2, dos feixes difratados simultanea-

mente, cuja montagem experimental esti na figura 3.7, sao a ima-

gem do feixe direto e transmitido, para uma divergencia do feixe 
o 

incidente aproximadamente igual a 5 . 

As linhas presentes nessas fotos são pequenos segme.!!_ 

tos das linhas de pseudo Kossel, aparecendo bastante ampliadas, d~ 

vido ã grande dist~nci~ existente entre a amostra e o filme (fig~ 

ra 3.7). As linhas correspondentes ãs reflexões da familia {220} 

são as mais claras, seguidas das linhas {224}, na foto 5.1, bem 

mais tênues, e cruzam o ponto exato por fora das linhas {220}. A 

reflexão (4~0) não aparece na foto, devido a sua baixa intensidade 

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

Todas as reflexões surgem aos pares devido a presença 

do dubleto CuKa 1 e CuKa 2 . 

A região, correspondente ao ponto exato de seis feixes, 



(04il ) {242 } 

} {22 0 } 

Foto 5 . 1 Imagem do feixe dire to transmitido . Germânio 
( 000 ) (220) (2 42) (04 4) (2~4) (20 2}, CuKo 
40kV e 0, 4mA. Di s tância amost r a f ilme SOem . 
Espessura 300um (~t = 10) 
Tempo de exp os i ção 20 minutos 

} ( 220 } 

Foto 5.2 Ima gem do feixe di reto transmit i do. Ge rmâ nio 

(000) (2~0) (242) (044 ) (22 4) (20 2) , Cu Ka 
40kV e 0,4 mA . Oistân .:·ia amost r a filme SO em 

Espessura 885 vm (u t = 27 ) 
Tempo de ex pos içã o 3 horas 

78 
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próxima ao cruzamento, e a mais clara da foto, e apresenta intensi 

dade marcadamente superior a qualquer regfio de difraçio por dois 

feixes (linhas). Ela apresenta uma estrutura complexa 

observada na foto 5.2, onde a informaçio esti di1uTda pela re 

produçio e resolução da emulsio fotogrifica. Umeno (65), observou 

a presença dessas "anomalias" na região. 

Experiencias com pt próximo a 100 1 não verificaram a 

persistencia da intensidade transmitida prõxima ao ponto exato de 

seis feixes para essa espessura, contrariamente ao esperado a par­

tir dos resultados numéricos dos coeficientes de absorçio. 

5.2b Transmissão Borrmann de 4 feixes 

As fotos 5.3 e 5.4 foram obtidas para a amostra de si 

llcio descrita no Ttem 3.2 do capitulo 3, e a montagem experimen­

tal da figura 3.2. A imagem i esquerda, presente nessa foto, cor-

responde ao feixe direto (000), obturado pela fenda F3, indicada 

na figura 3.2. Os retingulos. que aparecem acima e abaixo da re­

gião central da foto sio as imagens das reflexões {220}, e a dupli 
' -

cação da imagem corresponde a presença das linhas MoK~ 1 e MoK~. 

As imagens, situadas no extremo d·ireito das fotos 5.3 e 

5,'1,são as da reflexão (400), e suas formas evidencian a presença do 

gradiente de espessura na direção vertical (010). As estrias hori 

zontais, no feixe direto (DOO) e no feixe refletido (400), são pr~ 

duzidas pelo batimento pendellosung. Este batimento faz com que a 

região localizada na imagem do feixe direto (DOO), fora do ponto e 

xato de quatro feixes, apresente um contraste 

~imagem do feixe transmitido refletido (400). 

a complementar 

A imagem do feixe dfreto transmitido, obturado por F3, 



{000) (220) (400} 

Foto 5. 3 Secção topo gráfica. Si l í c io (000) (2 20) 
(400) (220), MoKo, 40kV e 0 , 4mA , tempo de exposi­
ção 5 horas, distância amos tra fil me 13mm , F2 = 
= lOO~m. 

(000} (2~0} (400) 

Fo to 5 .4 Secção t opográf ica . Silício , (00 0) 
( 220} (40 0} (220), HoKo, 40kV e 0,4mA, tempo 
de ex posição 6 horas, distância amostra fi l 

me 13mm, F2 = 1001Jm . co 
o 



(000) (220) 

~ 5.5 Secção top ogrãf i ca. Silício , (00 0) (220) 

( 400) ( 220) . l·loK <> , dQ kV e O ,4mA, temp o de exoos1 
çio 3 horas, distância amostra filme 13mm , F2 • 
= 1 ÜÜ[JCl 

(000) (2 20 ) 

Fot~ 5 . 6 Secção to pográfica . Si l ício 
(220) ( 242) (04 4) (224 ) (202 ) , NoKa, 
e O,dmA, temoo de exposição a horas, 
lOO~m. distância amostra fil~e l3mn . 

(000) 

40kV 

F2 ·= :::0 
~ 
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apresenta a região onde ocorre a transmissão anômala de quatro fei 

xes, para as radiações MoKa1 e MoKa 2 . 

O formato alongado na dtreçao vertical das imagens das 

reflexões (000) e (400), se deve a seçio transversal 

(300 pm x 4mm) do feixe incidente na amostra. 

retangular 

O atendimento da condição de espessura mgdia foi conse 

guido para o Si e radiação de MoKa. Toda a informação do ;espalh~ 

mento esti contida dentro do poligono que os feixes desenham na 

superficie de saida da amostra e nas proximidades do ponto Borrmann 

exato. A sua observação esti condicionada necessariamente ao tama­

nho que esta figura tem na superficie de saida do cristal amostra. 

Para viabilizar a observação, torna-se necessirio trabalhar com i­

magens de diimetro da ordem de, pelo menos, alguns milTmetros. 

A sequência de fotos 5.~. 5.q e 5.5 foi obtida para um 

aumento gradual de espessura, conseguido simplesmente pêla modifi­

cação da posição de um dos arcos da cabeça goniomêtrica, Isto pe! 

mite transladar o ponto de Borrmann exato na direção vertical, oa 

ralela ao gradiente de espessura. 

O aumento de espessura tem como efeito a alteração dri~ 

tica do contorno da imagem, proveniente da região prBxima ao ponto 

de Borrmann exato. Este efeito ê visivel e determina a degradação 

da forma existente nas imagens das reflexões (220), para a sequên­

cia de fotos 5.3 a 5.5. O perfil, calculado para dois feixes, figu­

ras 5.8 e 5.9, sugere a explicação para o mecanismo dessa mudança 

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 plano tem direção (111). Essa i­

magem foi obtida para o caso da reflexão simultânea de seis feixes 

(000) (220) (242) (044) (224) (202), onde a disposição dos pontos 

reciprocos esti apresentada na figura 3.6. 
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Este resultado, embora de carater preliminar, indica 

que esta experi~ncia pode ser realizada para os casos de N·feixes 

apresentados neste trabalho. 

As manchas,ã esquerda da foto 5.6, correspondem i re 

flexão (000), e as que aparecem, acima e abaixo, na região i direita 

dessa foto, correspondem is reflexões {220}. As demais não a par! 

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

posição (Tabela 4.1). 

5,3 Efeito de Converg~ncia e Diverg~ncia dos Rlios-x 

As figuras, 5.20a e 5.20b, apresentam o esquema de duas 

amostras monocristalinas de Silfcio, com superf{cie de entrada co~ 

posta por dois planos que formam um ângulo entre st, cujas 

çoes cristalogrificas estio nelas indicadas. 

di_ r e-

Em cada uma destas figuras, um feixe de ratos-x, gera-

do em F e divergente, incide sobre o virtice da amostra, e i com­

ro-sto de duas regiões a e b. A face indicada com B apresenta-se i_!!_ 

c1inada para a esquerda. 

As partes ! e~ do feixe, separadas pelo raio que atin 

ge o virtice e forma o ângulo de Bragg exato (_e 8) com o plano cris 

talogrãfico, correspondem ãs regiões do feixe onde os ângulos sao, 

respectivamente, maiores ou menores que e8 . Estas regiões ! e b fa 

zem parte da mesma frente de onda que, ao atingir as superffcies A 

e~. se divide em duas partes distintas. 

No espaço reciproco o espalhamento para os casos cita 

dos estã apresentado na figura 5.21, que i o diagrama da configura­

çao da superffcie de dispersão para o caso Laue de dois feixes on 
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de, para simplificar, mostra-se apenas as grandezas de interesse. 

Para o caso da superflcie 'V, temos que a frente de on 

da DE fica dividida por esta superflcie em duas partes ELa e LaD, 

correspondentes a superflcie! e~. respectivamente. 

A superffcie B excita o ramo a a partir de M para P 

e a superflcie ~ excita a de N para Q, dando origem a região du 

plamente excitada entre M e N. Este fato implica, em primeiro lu­

gar, que a frente de onda ª dividida, e depois, ocorre a excitação 

do cristal. Isso permite a concentração do feixe na região mats 

ativa da superfície de dispersão. Outra possibilidade ê a produção 

da interação entre os feixes a e b. 

Para a superfície em A a frente de onda fica tambêm di 

vidida em ELa e LaD mas, nesse caso, estes segmentos correspondem 

as superfícies ~ e !• respectivamente. 

A superfície~ excita o ramo a de N para ~. e a super 

fície B excita a de M para! deixando a região mais ativa da su­

perfície de dispersão, neste caso, sem ser excitada, ou seja, o 

feixe de raios-x fica limitado para fora da região central do ramo 

a. 

A superficie em~ concentra o feixe incidente, e a su 

perfície em A dispersa-o, o que corresponde ao efeito Õptico de 

converg~ncia e diverg~ncia, respectivamente. 

A analogia com o modelo Õptico ~ quase que estrita, vis 

to que o indice de refração para os raios-x, no meio cristalino, ª 
menor que! , e as superficies, neste caso, deveriam possuir uma 

concavidade oposta as correspondentes no caso da luz visfve1. 
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5,4 Interferometria por Divisão da Frente de Onda 

Como foi observado no Ttem anterior, para a superfrcie 

em V deve existir interaçio entre as regiBes a e b no interior da 

amostra. 

Ji que a frente de onda i primeiramente dividida, e d! 

pois ocorre a excitação, a modificação do caminho 6ptico dos raios, 

compreendidos nas regiBes! ou~ do feixe incidente, faz com que 

os feixes O e ~. que são uma superposição dos campos provenientes 

dessas duas regiões, apresentem o aspecto caracterlstico de um P! 

drão de interferência. 

Os resultados para esta experiência estão apresentados 

na foto 5. 7 e figura 5.22. 



Foto 5.7 lmaye~ da reflexio (220) . Jnterfer~~etro 

e~ V, Sillcio, Rad i ação de S{ncrn~ c o n cu 
nha-dc lu c i te com 2°: 

( cm) 

Fig ura ~.22 Traçado dcnsitometrico oo lo ng o da d írecão 

vertical da fo to 5.1 
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Tabela 5.1 

Radiação 

MoKa1 

MoJ<a1 

MoJ<a1 

CuKa1 

Coeficientes de Absorção 

Amostra 

Si 

Si 

Si 

Ge 

Indices de Miller 

(220) 

(lll) (l'il) 

(220) (400) (220) 

( 220) ( 242) ( 044) 
(224) (202) 

numero 
de feixes 

2 

3 

4 

6 

JJ- (cm-1) max 

30.04 

39.39 

58.26 

2160. 

llmin(cm-1) 

0.482 

0.458 

0.033 

0.038 

JJo(cm-1) 

15.00 

15.00 

15.00 

352.1 

"" 1.0 
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CAPITULO 6, CONCLUSOES 

6.1 Caso de Dois Feixes 

Embora o estudo da transmissão Borrmann para dois fei 

xes, como mencionado anteriormente, nio seja in~dito, ele ~ tmpo! 

tante, pois funciona como um guia na realização dos cilculos, 

Adotou-se como principio, na implementação dos cã1cu 

los para N-feixes, que os resultados para dois feixes deveriam fun 

cionar por uma simples redução dos parãmetros do espalhamento. Es 

te procedimento, embora pareça ôbvio, permitiu resolver equivocas 

fundamentais existentes na literatura, especialmente no referente 

ao conceito de intensidade resultante. 

Para citar um exemplo, refiro-me i definição de inten­

sidade contida na. publicação de Poste outros (51), de 1977 [equ! 

ção 13- pãgina 92). Nessa concepção, para intensidade, faz-se a 

soma sobre todos os modos de propagação, sem levar em conta a 

sua dfreção de propagação especifica. 

Como esta direçio ~ perpendicular i superf{cie de dis­

persao (32), para qualquer ponto de enlace, a simples inspeção da 

figura 5.1, por exemplo, permite verificar que, para um feixe com 

cerca de 2'' de arco de divergincia, o fluxo de energia pode dife 

rir em orientação em at~ 8°. Então, efetuar a soma sobre todos os 

modos de propagação, para um dado ponto de entrada A(x,y,z) (equa­

ções 2.36 a 2.38), significa,muitasvezes, compor intensidades 

que partem da superficie de saida em pontos diametralmente opos­

tos, figura A.l. 

Outro problema com a definição de intensidade ~ atri­

buir o valor resultante como dado apenas pelo módulo do desloca 

mento el~t~ico ao quadrado. Isto, seria apenas correto para uma 
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função de distribuição uniforme do feixe, na superflcie de salda. 

Mas, como pode ser observado na figura 5.7, isto nio ocorre nem 

mesmo para o caso de dois feixes. 

O câlculo para dois feixes permite tambem a obtenção 

do perfil de intensidade para amostras com gradiente de espessura 

no plano de incidência. 

6.2 Transmissão Borrmann de N-feixes 

em amostras com espessura media 

Apesar dos resultados expertmentai.s e teõri.cos, aprese!}_ 

ta dos na 1 i teratura, terem evol u'ído na expl i caçio da questão cen­

tral do efeito Borrmann, que i sem duvida a existência da trans 

missão an6mala dos raios-x, a insistência na observação e o trata 

mento do problema exclusivamente para amostras espessas, poderio di 

ficultar o caminho para o seu entendimento. 

O tratamento te6rico do problema de N-feixes transmiti 

dos simultaneamente, restrito quase que exclusivamente ao ponto~ 

xato de N-feixes, fez com que as experiências fossem encaradas por 

este mesmo prisma. Acredito ser este o motivo pelo qual, ati o 

presente, nio se encontre na literatura o estudo para amostras com 

espessuras inferiores a pt = 10. 

O resultado apresentado na foto 5.3, indica que exper~ 

ências com pt < lO podem ampliar de maneira considerivel o cam 

po de observação do fen6meno jã que, em principio, não existe, na 

prãtica, nenhum fator que limite o campo de observação. 

Conseguir a informação do espalhamento, que esti 
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completamente contida dentro do que seria o "leque de Borrmann" ~ 

ra N-feixes, figuras 5.17 e 5,19, e o desejãvel. 

Os resultados apresentados nestas figuras indicam que 

mesmo o estudo teõrico do problema pode ser desenvolvido para a­

mostras mais finas. 

6,3 Interferometria por Dtvisio ~a ~rent~ de Onda 

A proposta de estudo das condiç5es de contorno para a 

superficie de entrada, em amostras cortadas em forma de V e~ (f~ 

to 5.7), originou o novo interferõmetro para os ratos-x (53). Ele 

te~ como fator limitante para a sua utilização, a exigencta de um 

feixe de raios-x com baixa divergência (alguns segundos de arco), 

e que banha uma irea considerãvel da· amostra. Estes dois requis! 

tos, ate o presente, so podem ser atendidos pelos geradores do ti 

po sincrotron. Por este motivo, os resultados obtidos no nosso la 

boratõrio não estio apresentados neste trabalho. 

6.4 Sugestões para Futuros Tra'balh'Os 

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

diente de espessura no plano de incidência. 

-Ampliar o estudo experimental para amostras com es­

pessura media para os casos de tres e seis feixes. 

- Cilculo da intensidade para o interferõmetro em V. 
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- Estudo de uma form~ de superficie que otimize a con 

centraçao (convergincia) e dispersSo (dtvergincia), para o caso 

de dois feixes. 

- Estudo ststemittco do batimento "pendellosung" para 

mais de dois feixes (68). 

Cãlculo da função densidade de raios para 3, 4 e 

6 feixes, dentro da região do leque de Borrmann. 

- Cãlculo da potincia interpolada dentro do leque de 

Borrmann para 3, 4 e 6 feixes. 

- Cilculo da intensidade resultante dentro do leque de 

Borrmann para 3, 4 e 6 feixes 

- Estudo dos efeitos de polarização na transmissão ano 

mala para o caso de N-feixes. 

- Efeito da superficie inclinada na difraçio mGltipla 

de raios-x para o caso da reflexão (Bragg). 

- Efeito da superffcie inclinada na determinação da fa 

se na difração dos raios~x. 
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APtNDICE I TNDICE DE REFRAÇXO PARA OS RAIOS-X 

O tndice de refraçio (63,54) e dado por: 

c n = = v 
(A • 1 ) 

onde: c = velocidade da luz no vacuo 

v = velocidade da luz no meio cristal i. no 

)J = permeabilidade magnetica 

e: = permeabilidade eletrica 

Como para os raios-x o meio cristalino e um dieletrico 

perfeito, podemos fazer: 

Então: 

J:l "' J:lo e 
n=~= ,rx 

e: o 

onde x e a constante dieletrica do meio cristalino. 

onde: 

A relaçio de dispersão, ftca dada por: 

k = nK 

As equações para o meio dieletrico sao dadas por: 

• e a susceptibilidade eletrica do meio, 

t; o campo eletrico e 

:J = polarização do meio 

(A.2) 

(A.3) 

(A. 4) 

(A.5) 

(A.6) 
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De (A.4) e {A.5), obtem-se: 

(A. 7) 

Substituindo este valor em (A.6) vem: 

),1 = + 1 (A.8) 

Para o cãlculo da susceptibilidade, consideremos que 
~ 

o campo eletrico efetivo G (~.t) atua sobre o eletron no meio cris 

talino, quando da passagem dos raios-x por este meio. Então a am 
..,. 

plitude de oscilação x(t) do eletron e dada por: 

d~ k + - x = 
dt m 

~ 

+ ~ c-r. t l (A.9) 

A solução da equaçao (A.9) e da forma: 

x(t) ' (A. lO) 

onde: 

G (w) = {A.ll) 

o deslocamento do eletron, em relação a sua posição de 

equillbrio causa a polarização do meio. 

Então o vetor de polarização fica dado por: 

..,. 
pex (A.l2) 

onde: p e a densidade eletrônica do meio. 

Substituindo o valor da amplitude e comparando com a 

1.5 . definição de J , vem. 

q, = -~ (A.l3) 
m 
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Considerando que todos os el~trons espalham os raios-x: 

-+ 
</>(r) = (A.l4) 

Mas a densidade eletrõnica esti relacionada com o fa 

tor de estrutura (FH) por: 

-+ -+ 
l: FH exp-jH.r 
H 

onde Vc = volume da cela elementar. 

(A. 1 5) 

Substituindo este valor na equaçao anterior, a suscep­

tibilidade el~trica fica dada por: 

.-+ -+ 
l: FH exp-JH.r 
H 

e a constante diel~trica fica dada por: 

X = 1 -

onde: re = 
e-< 

-+ -+ 
l: FH exp-jH.r 
H 

~ o raio clissico do el~tron. 

(A.l6) 

{A. 1 7) 

A constante diel~trica m~dia do meio fica dada por: 

X = 1 - rooo . (A.l8) 

O ln~ice de refraçio m~dio no meio cristalino pode ser 

escrito na forma: 

n = 1 - ó 
(A.l9) 

e como x e n estio relacionados por (A.2), vem: 
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X "' 1 - 2 ô (A.20) 

Comparando (A.18) com (A. 1 6) , obtem-se: 

À2 r e 
ô = Fooo (A.21) 

2rr v c 

e 
À2 r 

n = 1 - e Fooo . (A.22) 
21T v c 

O ângulo critico para reflexão externa total ec e ob­

tido da lei de Snell, por: 

onde: 

fazer: 

c os 6 i 
----'- = n (A.23) 
c os e r 

6 i = ângulo de incidencia medido em relação a superfi-

cie de separaçao do meio. 

e r = ângulo de refração medido em relação a superficie 

de separação do meio. 

o ângulo critico e obtido par a e r = o, donde vem: 

cose c = n (A.24) 

~ - -5 Como o 1ndice de refraçao difere de 1 em 10 , podemos 

"' 1 -
e z c 
2 

(A.25) 

Dessa equaçao, da equação (A.21) e (A.l7), obtem-se: 

(A.26) 
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APENDICE II - C~LCULO DO CAMINHO DO FEIXE DE RAIOS-X 

lia - CASO DE DOIS FEIXES 

A figura Al apresenta o esquema no espaço real do es 

palhamento de raios-x com dois feixes transmitidos por uma amostra 

com superficie de entrada cortada com uma inclinação ~ , com rela 

çao ã normal ao plano cristalogrãfico, e a superficie de saída for 

mando um ângulo ~com relação a referência anterior. 

A orientação dos eixos coordenado~ que foram utiliza-

dos no espaço reciproco, estã indicada na figura Al, ou 

(ex,êy,êz). 

seja: 

A origem do sistema de coordenadas no espaço real é e~ 

colhida no cruzamento das linhas contidas na superfície de entrada 

e sai da respectivamente, e, no plano do corte da amostra, no plano de 

incidência. 

Se sobre a amostra incide um feixe de raios-x no ponto 

I• com divergência suficiente para termos intensidade em todo o le 

que de Borrmann (triângulo EP 0PH)' podemos encontrar a partir da 

figura Al, qual a relação que (ts-te).ne tem com: 

th = espessura da amostra (E B, na figura A 1 ) 

e (m) = ângulo que o veto r de Poynting forma com o plano 

cristalogrãfico par a o modo de propagaçao ~ 

0: = ângulo que a superfÍcie de entrada forma com a di 

reçao êz, que corresponde a uma rotação de em 

torno de êy' no sentido de êz pana ex 
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mas: 

vem: 

mas: 

vem; 

Do triingulo EBS, ~bt~m-se: 

ES = EB sen < EBS 
sen < ESB 

< EBS = S + 11 

2 

< ESB = 
11 (S+e(m)) 
2 
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(A.27) 

(A.28) 

(A.29) 

Como: EB = th' substituindo estes valores em (A.l), 

th 
E S = -'-'-----

CDS f:l 
(A.30) 

CDS (f:l+S(m)) 

Do triingulo SVE, obtém-se: 

VS = ES sen < VES (A. 31 ) 

< VES = 11 -(o:+ e(m)) (A.32) 
2 

, substituindo (A.6) em (A.5), 

cos (o:+ e(m)) 
cos (f:l+9(m)) 

(A.33) 
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Ilb - CASO DE N FEIXES 

Na figura A2, desenhada no espaço real, um feixe de 

raios-x incide na superficie de entrada no ponto I,definido pelo 
+ raio vetor re (OE na figura A2). A amostra e cortada de modo que o 

raio incidente estã contido no plano definido pelas duas normais ã 

superficie da amostra, plano (êz,êx). 

O feixe transmitido atravessa o cristal e emerge na su 

perficie de saida no ponto indicado por P0 . O triângulo P0PHPQ, no 

plano da superficie de saida, corresponde ã região de onde devem e 

mergir os feixes que são transmitidos pela amostra. 

O segmento EB na direção êx, corresponde ao percursoro 

cristal do fluxo de energia quando ~t ~ lO (ponto Borrmann exato). 

Cada ponto ~.dentro do triângulo P0PHPQ, dã origem a três fluxos de 

energia que têm direção de propagação segundo as direções ÊP o 
e 

O ponto ~,da superficie de saida, escolhido de maneira 

arbitrãria, corresponde ao ponto de saida do fluxo de energia que 

percorreu o caminho ES dentro da amostra. 

Então: 

r -r = Ês s e 

e(m) =ângulo que o fluxo de energia forma com a dire­

ção - êx' para o modo de propagaçao m. 

~(m) =ângulo que o fluxo de energia forma com a dire­

çao - ez' para o modo de propagação m. 

Da figura A2 obtêm-se: 

+ + ) -( r ~r . n = E" S = S "' S ' c os ex · s e e (A.34) 
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e 

onde: 

e 

mas: 

e 

s" s ' = EB + BB' , 

c .. +,- ( t + rs-re .ne = 
h 

BB' ) c os Cf 

EB = th(espessura da amostra). 

Do triângulo ESB obtem-se: 

BS = 
thsen 8 ( m) 

, 
sen < ESB 

sen < ESB = cos {8 (m) + < BSB") 

sen 8 (m) B S = t h __ .....:::_:~.::....~.:::..L. ---

c os (8 (m) + < BSB") 
, 

BB' = BB" - B'B" 

BB" = B"S' tg B = B"S c os <P(m) tg B 

B'B" = B"S' tg a= B"S c os <P ( m) tg Cf 

BB' = B"S cos<P(m) ( tg B - tga) 

B"S = BS c os < BSB" 

BB' = BS c os < BSB" ( tg B - tga) 

BB' -= t sen 8(m) tgB- tgo) 
h cos(8(m) + < BS~") 

cos < BSB" 

tg < BSB" = 
BB" 

B"S 
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(A.35) 

(A.36) 

(A.37) 

(A.38) 

(A.39) 

(A.40) 

(A.41) 

(A.42) 

(A.43) 

(A.44) 

(A.45) 

(A.46) 

(A. 4 7) 



tg s = 
BB" BB" 

B"S' B"Scos<)l(m) 

Então: 

BB" 
B"S 

=tg<BSB"= tgi3 coscp (m) 

Substituindo-se este valor obtem-se: 

Ir r I íi - thc~·N{l + tge (m} {tgS - tga) ) s-e·e- v~~ 

1 - tge (m)tgScostjl (m) 

1 o 4 

(A.48) 

(A.49) 

(A.50) 
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