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Desenvolvimento de programa computacional para tratamentos de
dados de textura obtidos pela técnica de difragdo de raios X

Eguiberto Galego

RESUMO

Neste trabalho foi desenvolvido programa computacional para tratamento de
dados de textura pela técnica de difragdo de raios X por meio de figuras de po6lo aplicando
o método de resolugdo por expansdo em série dos harmonicos esféricos para simetria
macroscopica ortorrombica e simetrias microscopicas cubica e hexagonal. Para gerar as
simetrias microscdpicas foi necessdria a implementagdo de algoritmo para calcular os
harmonicos esféricos de superficie especificos. A geragdo dos polinémios de Legendre,
com base nos dados experimentais em relagfio ao passo dos angulos o e B, é executada em
tempo real. Quando da introdugéo de dados, a representacfio grafica da figura de polos é
desenhada em projegéio estereografica, sendo possivel, ao analista visualiza¢do em trés
dimensdes (3D). Uma rotina interna verifica a validade dos indices de Miller, sendo
possivel ao analista a corregdo. O programa exibe as possiveis corre¢des aplicadas aos
dados experimentais: desfocalizagdo, ruido de fundo € corregdo da orientagio da diregdo de
laminagdo (4ngulo B). A correcdo da desfocalizagio e ruido de fundo € executada
automaticamente com base na Optica utilizada no equipamento de raios X (Geometria de
Schulz). Foi implementada uma rotina de manipulagfio grafica de isolinhas para geragdo da
funcgdo distribuigio de orien;[agées (FDO), com fécil manipulagdo do nimero de linhas e
respectivas cores. No grafico da FDO, com a atuagio do cursor do “mouse” sobre uma
secglo qualquer, visualiza-se os valores dos angulos de Euler (¢;,®@,¢,) e da respectiva
intensidade da f{g). Ao mesmo tempo, ha uma visualiza¢do grafica em 3D da posigdo do
cristal em relagdo a dire¢iio de laminagfio. Ha a possibilidade da visualizag@o grafica em
3D de qualquer secgéo da FDO. E possivel, também, a visualizagdio do grafico da fibra de

textura. O programa foi batizado de Programa Anélise de Textura (PAT).
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Development of a computational program for treatment of

texture data by the X-ray diffraction technique

Eguiberto Galego

ABSTRACT

In this work it has been developed a computational program for treatment of texture
data by the X-ray diffraction technique using pole figures. It has been applied the
resolution method by spherical harmonical series expansion for cubic and hexagonal
microscopic symmetry and orthorhombic macroscopic symmetry. For yielding the
microscopic symmetries it has been necessary the implementation of algorithmic for
calculation the spherical harmonic of specific surface. The generation of Legendre
Polynomial, based on the experimental data in relation to o and 3 step angles, is
execution in real time. In the introduction of data, the graphical representation of pole
figure is drawn in stereographic projection, being possible to the analyst three-
dimensional (3D) visualization. An internal routine verify validity of the Miller indexes,
being possible to analyst the correction. The program exhibit the possible corrections
applied to experimental data: defocusing, background and orientation of lamination
direction (B angle). The correction of the defocusing and background is the executed
automatically based on the optic used in the X-ray equipment (Schulz geometric). It has
been implemented a routine of graphic manipulation of the contour isolines for
generation of the orientation distribution function (ODF), with easy manipulation of the
number of lines and colors. In the ODF graphic, with the action of the mouse cursor on
any section, it is visualized the values of Euler angles (¢;, @, ¢;) and of the respective
f(g) intensity. Concomitantly, there is 3D graphic visualization of the crystal position in
relation to the rolling direction. There is the possibility of graphic visualization in 3D of
any section of the ODF. It is also possible the graphic visualization of the texture fiber.

This program was named Texture Analysis Program (TAP).
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1. Introducgao

A grande maioria dos materiais metalicos e cerdmicos estd constituida na
forma de agregados policristalinos, isto €, um so6lido formado pela unidio de inimeros
monocristais microscopicos. Devido ao emprego tecnoldgico destes materiais, suas
propriedades fisicas tem sido objeto de estudo nas mais diversas areas do conhecimento
humano.

Em um material policristalino sfo vérios os fatores que afetam as propriedades
fisicas. Uma das dependéncias que atuam de forma significativa nestas propriedades reside
no fato de como os gréos ou cristalitos estdo distribuidos no material e de sua orientagdo
um em relag@o aos outros. Logo, as propriedades mecanicas, magnéticas, elétricas, etc. do
material policristalino sdo dependentes da diregfo cristalografica. Isto €, a magnitude de
uma propriedade tem diferentes valores nas diferentes dire¢Oes cristalograficas. Portanto,
em um material policristalino as propriedades fisicas sdo determinadas por dois fatores: as
propriedades do monocristal e da sua distribui¢do ou, em resumo, da microestrutura do
material.

No material policristalino teoricamente os cristalitos ou grios deveriam
apresentar uma distribui¢do de orienta¢Ges aleatéria. Porém, devido a processamentos que
sdo submetidos como: deformagdo, tratamento térmico, magnetizagfio, entre outros, a
distribuigdo deixa de ser aleatéria podendo apresentar uma ou mais orientagdes
preferenciais em relagfio a um sistema de coordenadas situada no material. Esta orientagio
cristalogréafica preferencial do material é denominada de textura cristalografica.

A importéncia tecnologica da orientagfio preferencial reside no fato de que as
propriedades fisicas que possuem anisotropia serdo influenciadas pela distribuigio desigual
das diregdes cristalogréficas, de maneira que a magnitude das propriedades ¢ maior em
uma determinada orientagdo do material policristalino do que em outra. Uma vez que as
propriedades podem ser tteis no emprego tecnolégico ou cientifico, dependendo da
aplicag@o do material, o controle da distribuigdo das orientagdes dos monocristais € de vital
importincia no desenvolvimento de novos materiais e suas aplicagdes.

A aplicacio do estudo da textura e seu objetivo podem ser divididos em trés

grupos, como mostra a tabela 1.1 (Bunge, 1985):
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Tabela 1.1 — Objetivos do estudo da textura.

I — Anisotropia:
Monocristal « Textura — Policristal
Tecnologicamente

1. ParAmetro de Lankford (valor r);

2. “Orelhamento” em estampagem profunda.

II — Processos no estado sélido (trocas de textura):

1. Recristalizagio primaéria;
2. Deformagéo plastica;
3. Recristalizagéo;
4. Transformacdo de fase:
a) Estudo de processos (pesquisa fundamental);
b) Produgdo de texturas especificas;
¢) Documentagdo
i. Metalurgia (falha em materias);
ii. Geologia (histoéria geoldgica da rocha);
5. Controle de processos em linha.

III — Textura em outras medidas:

1. Andlise de fases;
2. Analise de stress.

A difragdo de raios X, fendmeno descoberto por Friedrich et al. em 1912, foi a
primeira técnica utilizada na caracterizagdo da orientagdo preferencial dos agregados
policristalinos. O primeiro diagrama de difra¢fo de raios X de uma amostra de metal com
orientagdo preferencial foi obtido por Knipping em 1913.

O estudo sistemético da textura, somente sob o aspecto qualitativo, foi
inicialmente realizado através da ndo uniformidade dos anéis de Debye-Scherrer, até inicio
da década de 30 no século XX. Em 1924, o metalurgista alemdo Wever, utilizou pela
primeira vez a projegdo estereografica para a representagdio da textura. Esta representagio
foi denominada de figura de pdlos. A partir de 1950 com a implementagfio de contadores
eletrdnicos nos chamados difratdmetros de raios X, tornou-se possivel o levantamento
experimental das figuras de polos dando inicio aos estudos visando quantificar a
distribui¢do de orienta¢des dos grdos em um material policristalino.

Um dos primeiros estudos nesta area foi realizado por Harris, em 1952,
calculando a relagfio entre a intensidade de uma amostra com textura e a intensidade de

uma amostra com distribui¢io aleatéria, utilizando ainda a idéia da ndo uniformidade dos
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anéis de Debye, neste caso avaliado com o uso de detectores. Os resultados obtidos,
entretanto, eram bastante imprecisos ja que somente algumas reflexdes podiam ser medidas
e, portanto, somente alguns pontos eram representados em forma de grafico da figura de
poélos inversa.

Jetter, McHargue e Williams propuseram um método para a obtengfo da figura
de polos inversa baseado na medida da curva da intensidade de reflexdio de um plano
cristalografico na condi¢do de difragdo em dependéncia do angulo entre o eixo de fibra e o
polo. Outra idéia, proposta pelos autores, foi a normalizagdo dos dados sem o uso de uma
amostra aleatéria (muitas vezes impossivel de ser obtida) utilizando a integragéo da
intensidade medida. O modelo proposto apresentava uma precisdo bastante razoavel para a
época no caso de amostras com simetria axial da amostra, mas mostrava-se deficiente para
outras simetrias, por exemplo, ortorrdmbica (chapas laminadas).

O método proposto por Mitchell & Rowland utilizava a medida da figura de
pblos, onde a distribuigdo de orienta¢3es, neste caso, era calculada considerando-se que a
média sobre todas as orientagdes € igual a 1. Para amostras com texturas bem definidas os
resultados apresentaram boa concordincia, porém no caso de amostras com diversas
componentes de orientagdes presentes, uma vez que o produto de duas densidades de
probabilidade independentes presentes no método, leva a resultados falsos (Barrett, 1966).

Apesar dos métodos descritos acima ndo terem alcangado seus objetivos de
descrever quantitativamente a orientagdo preferencial, eles foram importantes dentro do
processo de desenvolvimento de um modelo de anélise quantitativa mais completo.

Atualmente os métodos para a analise quantitativa podem ser divididos em dois
tipos: os realizados no espago de Fourier (métodos harmdnicos) e os realizados diretamente
no espago de orientagdes (método direto ou discreto).

Na Tabela 1.2, sdo apresentadas as vantagens € desvantagens de ambos os
métodos.

O método harmoénico foi proposto por Pursey & Cox (1954) e Viglin (1960), e
posteriormente desenvolvido completamente por Bunge e por Roe & Krigbaum,
independentemente em 1965. Estes ultimos pesquisadores desenvolveram separadamente
os métodos que apesar de serem conceitualmente idénticos, apresentavam formalismos

diferentes.
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O método do vetor, 0 método Imhof, o método WIMYV (sigla formada pelas
iniciais do primeiro nome dos autores: Williams-Imhof-Matthies-Vinel) e o método ADC

de Arbitary Defined Cells, sdo baseados no método discreto.

Tabela 1.2: Vantagens e desvantagens dos métodos para célculo da funcéo distribui¢do de

orientagdes.
Método Vantagens Desvantagens
Harmobnico e Requer menor quantidade de memériado e O truncamento da expanséo
computador para célculo numérico; em série sempre degrada a
¢ Facilidade de avaliar inconsisténcias nas e solugio;
entre as medidas de figuras de polos; ¢ O nimero de figuras de polos
e Facilidade de avaliar a falta de simetria da para cristais de baixa simetria
amostra quando esta € esperada, evitando- pode ser muito elevado;
se assim introdugdo de erro do calculoda e Os algoritmos computacionais
funciio distribui¢do de orientagdes; s&o bastante complexos, uma
e Uso dos coeficientes da expansdo em série  vez que o calculo é realizado
no célculo tedrico de propriedades fisicas; no espago de Fourier;
¢ Facilidade de mudangas do sistema de e O conjunto entre as possiveis
coordenadas, permitindo o estudo, sem combinagdes das simetrias da
grandes dificuldades, de transformagdes de ~ amostra e do cristal implica
fases; em maior complexidade na
¢ O método, dentre todos, ¢ 0 mais implementagdo deste método.
conveniente para o estudo tedrico da
analise de textura;
¢ O truncamento da expansdo em série tem o
efeito de filtrar dados espurios;
apresentando bons resultados mesmo com
dados experimentais de baixa qualidade.
Direto ou e A manipulagdo das limitagdes decorrentes o E mais susceptivel a qualidade
Discreto da faixa de zero e da imposigédo de dos dados experimentais;

positividade é mais simples;

¢ O problema das componentes fantasmas
(ghost) é tratado de maneira mais elegante;

e Maior facilidade na manipulagdo do
conjunto das possiveis combinagdes entre
as simetrias da amostra e do cristal;

¢ Requer um menor nitmero de figuras de
polos para se obter um resultado
satisfatorio.

¢ A normalizag8o da figura de
polos incompleta é bastante
complexa, sendo realizada
pelo método harménico;

e Nio ¢ possivel utilizar os
resultados para o calculo de
propriedades fisicas;

¢ Necessita de computadores
com mais memdria.

No entanto, até o presente momento, o método mais utilizado ainda é o da

expansdo em série ou método harmdnico, proposto por Bunge (1969) e Roe (1964-1965).
Este método tem sido implementado computacionalmente por diversos autores (incluindo

este trabatho) e utilizando, como dados experimentais, medidas obtidas por difragio de
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raios X, difracdio de néutrons e difragdo de elétrons retroespalhados (EBSD, Electron
Backscatter Diffraction).

Mesmo nos dia de hoje, o nimero de grupo de pesquisas na area da textura €
bastante restrito ¢ uma caracteristica interessante é que os programas utilizados para a
analise de textura atualmente sio em geral desenvolvidos pelo proprio grupo. Este fato
vem confirmar ainda mais a validade do método harmonico.

Até meados de 2003, o Brasil contava com alguns grupos dedicados a anélise
de textura. Em destaque: o grupo do IME - Instituto Militar de Engenharia, RJ e o grupo do
IPEN - Instituto de Pesquisas Energéticas e Nucleares - SP, tendo cada um destes grupos
desenvolvido seu proprio programa para analise de textura.

No caso do grupo do IPEN, o programa foi desenvolvido para a analise de
materiais com estrutura cristalina ciibica em amostras com simetria ortorrdmbica, como um
adendo & tese de doutoramento de Lima (1991).

O programa desenvolvido por Lima estd baseado no método proposto por
Bunge (1982), o mesmo foi implementado em linguagem FORTRAN para utilizagdo em
mainframe, com o objetivo de calcular os valores numéricos da func¢do distribuicdo de
orientagdo. A representacdo grafica destes valores, que realmente permite a analise do
resultado, era realizada utilizando-se o programa SAS (Statistical Analisys System).

A diversificag@o e o aumento das areas de interesse, assim como a inter-relagio
com outros grupos de pesquisas, que resultaram na necessidade de um programa com a
interface com o usuario mais arﬁigével em ambiente operacional grafico; e a necessidade
do desenvolvimento de um programa para a representagdo grafica da fun¢fo distribui¢do
de orientacdes em tempo real com maior interatividade com os resultados e, também,
aumentar as simetrias cristalinas microscépicas e levantamento de graficos para andlise de

fibras foram a motivagio deste trabalho.

COMSSAO NACIOMAL DE ENEREIA MUCLEAR/SP-IPEN
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2. Objetivos

Esta dissertagdo tem por objetivos:

1. A implementagfo das rotinas necessarias para o calculo da fungfo distribui¢do
de orienta¢Ges para as simetrias do cristal cubica e hexagonal e para a simetria
da amostra ortorrdmbica;

2. A implementagdo das rotinas de adequagdo dos dados experimentais para o
calculo da funcdo distribui¢io de orientacdes;

3. A implementagdo das rotinas graficas para representacdo da fungfo distribuicfo
de orientagdes em duas dimensGes (2D) e em trés dimensdes (3D) e, também,
gréficos de fibras;

4. A implementagdo de rotinas auxiliares que permitam a obten¢do de uma

interface amigdvel ao analista (“user friendly”).
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3. A analise de textura utilizando a funcio distribuicdo de orientacées

A textura de um material policristalino € descrita quantitativamente pela fungéo
distribuigdo de orientagdes (FDO) (ou ODF, do inglés orientation distribuition function).
Esta fungfio descreve a probabilidade de se encontrar uma determinada orientagdo em
relagdo a um sistema de coordenadas adotado como referéncia. Esta distribuigdo &
independente do tamanho, forma e localizagdo dos cristalitos que compdem o material
(Bunge, 1982; Kocks et al, 1998; Cullity & Stock, 2001, Randle & Engler, 2000).

Matematicamente tém-se:

av,/v

; =f(8)=f(0,P.0,) G.1)
g

na qual: dV,/V € a fragdo volumétrica dos cristais com rotagdo g dentro do elemento de

orientacdo dg.

I
|
|
I
Z, ¥y /X
Zy /J_—_ - —=
7~
Y, Ky
K X

Figura 3.1: Defini¢do de Textura: onde g € a rotagio necessdria para levar o sistema K

para o sistema de coordenada K.

Para se definir a orientagdo g, define-se um sistema de coordenadas para a
amostra, K4 e, outro sistema de coordenadas para o cristalito, Kp, (Figura 3.1). Isto pode

ser equacionado como:
K,=g-K, (.2)

sendo g a rotagdo necessaria para que os sistemas de coordenadas da amostra e do cristal
passem a ser coincidentes. H4 varios modos equivalentes para se denotar a rotagdo g,

alguns deles sdo: por uma matriz de transformaggo, pela rotagéio do eixo e &ngulo, pelos
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angulos de Euler ou pelos indices de duas dire¢des cristalograficas paralelas a diregSes

escolhidas como referéncia na amostra ou pelos indices de Miller:

E&n &1 &n _
8=|8xa 82 8n|T {d,a)}= {("1»¢: ?; } = (hkl)[uvw]
831 83 83 (3.3)

Neste trabalho, usou-se a representagdo da orientagéo g pelos angulos de
Euler (¢,,@,¢,) na notagdo de Bunge, Figura 3.2, que é a mais conveniente para o
emprego do método harménico. Também ¢ usual, na pratica do estudo de textura,
principalmente em amostras laminadas, representar a orientagdo g pelo método dos indices
de Miller (hkl)[uvw] (Figura 3.3), onde (hkl) sdo os indices de Miller do plano que estd
paralelo com a superficie da chapa e [uvw] € a direg@o do cristal que esta paralela a diregéo

de laminag#o.

@ @

Figura 3.2 - Definig8o dos angulos de Euler na notagfio de Bunge. (a) — os eixos da amostra
X, Y, Z)edocristal (X’, Y’, Z’) estéo coincidentes; (b) — a rotagéo ¢; se da
em torno do eixo Z — Z’; (¢) — a rotagdio @ se d4 em torno do eixo X’; (d) —a

rotagiio ¢; se da em torno do eixo Z’ (adaptado Bunge, 1982)
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(hkl)

e [uvw] /

Figura 3.3 - Representagéo da orientagdo g pelo método dos indices de Miller.

Integrando-se a equagfo 3.1 seguem-se as seguintes defini¢Ges:
{f(g)dg=1 (3.4)

onde;

712_2 sin®-d®-deg, -do, (3.5

dg =

portanto, quando um material ndo apresenta nenhuma orientagéo preferencial, isto €, os

cristalitos estéo distribuidos aleatoriamente por todo material t¢ém-se que:

f (g )aleanirio =1 (36)

logo, a fungdo distribuigdo de orientagfio f{g) de um material que apresenta textura
(ordinariamente chamado ‘texturado’) é quantificada em multiplos da f{g)aeatsrias OU S€ja,
vezes o aleatério (Times Random, em inglés, ou T.R. utilizado como unidade para indicar
a intensidade de cada orientag#o).

Os angulos de Euler podem ser expressos em coordenadas cartesianas. A
fung@o e sua intensidade » podem ser desenhadas em forma de grafico de superficie ou na

forma de mapa por isolinhas em segmentos fixos, espacialmente (Figura 3.4), onde:

fp,.P.9p,)=n (3.7)
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Figura 3.4: (a) Mapa da se¢do ¢, = 0° mostrando as principais orientagSes presentes
(adaptado de Godec & Jenko, 2000) e (b) abaco da localizagio das principais

orientagdes no caso das se¢des @,=0° e p,=45° constante (adaptado Bunge,
1982) .

Na representagdo mais comum, empregam-se como angulos fixos ¢; ou @;, em
intervalos discretos em proje¢des em coordenadas cartesianas. Os outros angulos, (@, ¢;)
ou (@, @,) sdo continuos (Figura 3.4) resultando numa representagfo espacial gerada pela
rotagdo. As intensidades sfo representadas em forma de isolinhas escalonadas por
intervalos iguais dada a intensidade méaxima da FDO. A escolha do &ngulo constante ¢

dependente do material e do processo que gerou a textura, de maneira que possibilite a
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melhor visualizagdio de orientagdes que se distribui na amostra ou fibras e, orientagdes

especificas (Figura 3.5).

65

Figura 3.5 - Representagdo da fungdo distribui¢do e orientagdo (FDQO) de ago elétrico
laminado a 95% através da utilizagio em (a) do dngulo @, constante e em (b)

@ constante.

3.1. Os sistemas de coordenadas
A dire¢dio da amostra € definida por um vetor unitario y no sistema de

coordenadas da amostra K4, como:
V=[y,yy;1={a,B} emK, (3-8)

os dngulos e B sdo as coordenadas polares com o polo na diregdo y;. Neste caso, a
projecio estereografica é desenhada no plano formado pelas diregGes y; e y: .

Desta maneira pode-se definir um vetor 7 no espago reciproco ou espago de

Fourier:
F=[|- 5 emKa. (3.9

Da mesma forma, a direg8o do cristal € definida por um vetor unitério # no

sistema de coordenadas da amostra K, como:

h=[h,h,h]={0O,y}emKs (3.10)

e os angulos ® ey podem ser representados em projegio estereografica.
Assim o vetor 7 do espago reciproco de um cristal simples é escrito no

sistema de coordenadas da amostra como:

r :lr'l-iiemKB | (3.11)
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Para um cristal com orientagdo g, as direcdes y e h sdo paralelas e

relacionadas por:
y=g-h com ||k (3.12)

Em geral as coordenadas do sistema K, da amostra sfo escolhidas paralelas
a dire¢des conhecidas, por exemplo: uma amostra laminada conhece-se a dire¢io de
laminag&io DL (ou RD de rolled direction, em inglés) e as outras coordenadas ortogonais
completam a referéncia, a dire¢do transversal a de laminagdo DT (ou TR de Transverse
Direction, em inglés) e, a direcdo normal a de lamina¢do DN (ou ND de Normal Direction,

em inglés) representado na Figura 3.6.

Figura 3.6 — Sistemas de coordenadas empregados usualmente na analise de textura. As
coordenadas K, sdo coincidentes com as dire¢Ges DL, DT e DN. Kp sdo as

coordenadas do cristal.

Para determinar a fragiio de cristalitos, que tem a orientagdo # paralela a
dire¢do da amostra ¥ de acordo com a equagdo 3.12, integra-se a fungfo distribuigdo de

orientagdes:

Wy

Ah5)=-—4f(g)dv (3.13)

onde ¢ o angulo de rotagdo ao redor da diregdo y || h.
O eixo da fungfio de distribuigdio A( h,7) pode ser considerado de duas

maneira diferentes:
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a) Mantendo a dire¢do do cristal % constante. Particularmente se 7 é ortogonal ao plano
(hkl), ou seja, % ¢ normal ao plano (kkl), tem-se:
A(h,5)=Fy(3)=PFy(.B) (3.14)

que ¢é a figura de pdlos ou também chamada de fungéo distribui¢do da densidade dos pdlos

de um plano cristalogréafico. Esta fung¢do define a fragdio volumétrica dos cristais que tem

como fixo a dire¢do do cristal h ortogonal ao plano (hkl) e a dire¢cdo da amostra como

varidvel y={a, B}, dai:

v, , IV

= P;onde-dQ2 = senadadf (3.15)
ds2

e, a equagdo 3.15 é normalizada de tal modo que:

i Py (@, B)senadadp =1 (3.16)
da equacdo 3.16 a densidade de distribuigfo aleatéria € definida por:
B (@, B uteasrio =1 (3.17)
b) Mantendo a diregdo ¥ constante. Tém-se assim,
A(h,3)=R,(h)=R,(8,7) (3.18)

que € a fungdo da figura de polo inversa. Neste caso a fragdo volumétrica dos cristalitos

com, a diregio da amostra J é fixa e variando-se a diregdo do cristal % = {®, ¥}, temos:

AV, IV
dQ

= R;(®,y ), onde-d2 = senGdOdy (3.19)
Esta fung#o pode ser normalizada pela integragdo:

ifj R.(O,y )senGd@dy = 1 (3.20)
7 R

Ry(O,y) =1 (3.21)

e
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3.2. A questio da simetria no estudo da textura

Uma das vantagens do método proposto por Bunge ¢ a utilizagdo das simetrias
do cristal (simetria microscépica) e da amostra (simetria macroscopica) nos calculos dos
coeficientes da expansio em série permitindo desta maneira a redugdo do niimero de

coeficientes calculados e conseqiientemente economia de memoria do computador (Bunge

et al, 1997; Matthies, 1980).

Se um cristal esta rotacionado por um dos elementos de simetria rotacional g°,
entdo ele € indistinguivel da orientag¢do original. Conseqiientemente, a fungdo distribui¢io
de orientagdo devera ser invariante com relagdo a todos os elementos do subgrupo de

rotagdo da simetria do cristal,

f(g°-2)=f(g), g° € G° (simetria do cristal) (3.22)

neste ponto, também, hd a invaridncia da simetria desta fungdo com respeito ao grupo de

simetria da amostra;:
flg-g")=f(g), g’ € G’ (simetria da amostra) (3.23)

A simetria da amostra € uma simetria estatistica requerendo que a fragéo
volumétrica de cristais em orientagdes relacionadas com a simetria seja a mesma, apesar
dos pardmetros cristalinos destes cristais ndo estarem identicamente orientados. A simetria

do cristal, também, se mantém na figura de pélos inversa:
R,(g°-h)=R (h) (3.24)

O mesmo processo ocorre com a simetria da amostra em relagio as figuras de

polos:

F(g’-¥)=F)) (3.25)

A simetria da amostra ndo € necessariamente uma simetria cristalografica,
podendo conter eixos de simetria de qualquer ordem, particularmente eixos de ordem
infinita, por exemplo, a distribuigéo aleatdria que possui simetria axial e isotrépica. Alguns
exemplos de simetria em figuras de pdlos e em figuras de pélos inversa sdo apresentados

na Figura 3.7.
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Triclinico Monoclinico Ortorrémbico

Cibico Hexagonal

Figura 3.7- Alguns exemplos de simetrias de figuras de polos e figuras de polos inversa,

onde as areas pontilhadas indicam a area de assimetria (Snyder et al, 1999).

As condigdes de simetria das equagles 3.24 e 3.25 impdem uma operagdo de
simetria no espago de Euler. Uma vez que o espago de Euler é tridimensional e periédico

(Pospiech et al, 1974), isto é:
¢ ~¢,+2n, d~d+7m 9, ~0, +27, (3.26)

isto estabelece um grupo espacial de simetria no espago de Euler e define uma unidade
assimétrica dentro deste espago, como listada na Tabela 3.1. O caso particular da simetria
da amostra ortorrdmbica e a simetria do cristal cubica, que sdo as de maior interesse, €
mostrado na Figura3.8. Uma das vantagens no uso das condi¢des de simetria € que ha uma
grande redugdo de célculos, isto deve ser enfatizado, uma vez que, as operagdes de simetria
g° e ¢’ sdo rotagdes puras. Em muitos casos, a simetria do cristal também contém centro de
inversdo ou operagdes de simetria com carater inversional. Isto, também se aplica, para a
simetria da amostra. Por exemplo, amostras policristalinas freqiientemente tém uma ou
mais simetrias do tipo espelho. Apesar destas simetrias nfio serem consideradas nas
equagdes 3.22 e 3.23, ¢é possivel leva-las em consideragdo (Bunge et al, 1981). Deve-se
salientar que a simetria da amostra (equaggio 3.23) somente pode ser satisfeita como uma

condigfio aproximada. (Bunge & Nielsen, 1997).

COMISSAO NACIONAL DE EXERGIA NUCLEAR/SP-IPEN
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Tabela 3.1: Unidades de assimetria no espago de Euler em funggo do grupo espacial.

Simetria do Cristal — Grupo Espacial
i 2/m mmm
7 Pn P¢ n2 P¢(0221
2 m 27w 2nmw nmT
2/m P2in¢ Py 232 P%‘T?z%
7 m 2m o %%,
o P2 g Py i Pid3
T Tl w2 w2 7w
Im P2ing P% 2z P32z
7 7 273 % W2, 213 72, 72, 273
#mm P2ing P L% Py L3
7 7 w2 % w2 w2 72, W2, 2
6/mmm P2ing P+ &3 Py i3
7 7 3 % 72, 73 w2, w2, w3
Mm o Pang Piii Py
7 7 w2 % W2 w2 72, W2, 2
)
p ,
- tt7 ol
. Wf
T 4
d &
0 /
. TC
¢, ¥ F T

T
T

nl

Figura 3.8 — Grupo espacial gerado no espago de Euler para simetria ortorrombica da

amostra e simetria cubica do cristal (adaptado Bunge, 1982).
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3.3. Célculo da FDO tomando-se como base os dados experimentais

A densidade de orientagdes f{g) ndo pode ser medida diretamente. As
orientagbes g dos cristalitos individuais podem ser determinadas, possibilitando a
construgdo de densidades de orientagdo valendo-se de um grande nimero de orientagdes
individuais g. Este método € usado com base na difragdo de elétrons. No entanto, para se
obter uma fungdo distribui¢io de orientagdes com boa confiabilidade estatistica, ¢

necessdria a medida de um grande niimero de orientagdes.

O método com melhor confiabilidade estatistica na obtengdo da fungio
distribuigdo de orientagdes € 0 que estd baseado nas medidas de figuras de polos obtidas
por difragdo de raios X ou difragdo de néutrons. Este método tem sido chamado de

inversdo da figura de pdlos. De acordo com a equagio 3.13, da fungfo distribui¢io axial
A(h,7), as figuras de pélos sdo relacionadas com a fungéo distribuigdo de orientag¢des pela

equagdo:

Py(¥) =% [, f(g)dv (3.27)

Até o presente momento, varios modelos tem sido descritos na literatura para
explicar como se obter a fungdo distribuicdo de orientagdes valendo-se de um conjunto de

figuras de pélos Piy(y). Os mais importantes séo:

e Discretizagdo das fungdes Ppig(v) € f(g): Neste método a integral na equagéo 3.27
¢ trocada por uma somatoria. Este método é também conhecido pelo nome do

método do vetor (Ruer e Baro, 1977).

e Lxpansdo em série: obten¢do da fun¢do distribui¢do de orientagbes usando-se um
conjunto ortogonal de fun¢Ges harmonicas. Este método também conhecido como

método harmdnico € o utilizado neste trabalho (Roe, 1964-1965; Bunge 1982).

e Tranformagdo da integral: neste método a f(g) ¢ expressa em termos de A(h,y)
utilizando-se uma férmula de inversdo (Matthies, 1980-1982). Outros métodos de
célculo aproximativos (métodos iterativos computacionais) tém, também, sido
usados com vérias variantes. A primeira versfio destes foi baseada na densidade de

polo minima entre as dire¢des y, que corresponde a uma orientagdio g, dado

y=g-h, onde y é complanar & h. A forma mais avangada dos métodos de
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aproximagdo € conhecida sobre o nome de método WIMV, (Matthies & Vinel,
1982; Kallend et al, 1991; Parwlik, 1986; Szpunar & Hinz, 1990).

e Ajuste da componente: ¢ um método no qual a fungdo densidade de pdlos ¢
aproximada por um (pequeno) niimero particular de fungdes distribui¢des centradas
ao redor de certa densidade alta de orientagdes chamada de componentes. O
método do ajuste da componente € usado para o calculo interativo de f{g) com base

nas figuras de pdlos (Helming & Matthies, 1982).

3.3.1. O método harmoénico

A premissa basica do método harmonico € que a figura de polos e a
distribuigdo de orientagSes sdo matematicamente bem comportadas, portanto podem ser
ajustadas por uma expansdo em série com fungdes matematicas apropriadas. Funges
apropriadas para uso no sistema de coordenadas esféricas sdo as fung¢bes harmonicas
esféricas (assim como senos e co-senos sio usados em andlise de Fourier de fungdes
periddicas lineares, e fungdes de Bessel sdo usadas em sistema de coordenadas cilindricas).
Fungbes harmonicas esféricas sfo mais familiares como solugbes da equacdo de
Schrodinger para o atomo de hidrogénio para descrever as formas dos orbitais dos elétrons.
Fun¢Ges harmonicas esféricas formam um conjunto ortogonal sobre a faixa 0<a <r,
0 < B <2m (asuperficie de uma esfera, a qual ¢ usada para as figuras de p6los).

Uma das possiveis solugdes para a equagéo diferencial da fungdo distribui¢do
de orientagdes (equagfo 3.1) ¢ a expansdo em série de harmonicos esféricos, que expressa

em termos dos dngulos de Euler tem-se:

o+l +l

f(on$.0,)=2. 2.2 Cl"e" " B™ (¢ )e"™ (3.28)

1=0 m=-In=-1

onde: A" (¢$) sdo certas generalizagBes das fungdes associadas de Legendre.

Como f(¢,,4,9,) é uma fungdo distribuigdo de densidades, isto implica que

¢ uma quantidade real entgo:
[(0,0.0,)=1 (9,.6.0,) (3:29)

onde: o asterisco denota o complexo conjugado, isto implica que os coeficientes da

expansdo em série possuem a seguinte propriedade:
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C(-m—n — (_1)m+n CZmn (330)

Outra consideragdo importante refere-se a simetria presente no cristal, assim
como, a simetria estatistica presente na amostra que fazem com que varias rotagdes sejam

equivalentes.

Com base nestas consideragdes, é possivel verificar para que f(¢,,¢,0,)
satisfaca a condi¢do de quantidade real e as condi¢Bes de simetria é necessario que alguns
dos coeficientes sejam nulos e outros iguais entre si. Assim, a expansio em série pode ser

substituida pela equagio:

w M(E)N(t)
f(g)=22 2.CIT4 (g) (3.31)
=0 pu=t v={
onde:
T (g) =T (0, @,0,) = " P (D )e™ (3.32)

e T4 (g)sdo harmdnicos esféricos generalizados simétricos. Os pontos a esquerda

indicam a simetria do cristal e os da direita a da amostra. As fun¢Ges simétricas sdo todas

combinagdes lineares de fungdes usuais, portanto podem ser escritas como:

. ¢ ¢ .
T4 (g)= 2, 2 A" 4" T"(g) (3.33)
m=—_{n=—h
que pode ser escrita como:
L [ £ .
T4 (g)= 2 AT (g)= Y AV T"(g) (3.34)
m=—¢ n=—{

desta maneira os coeficientes /:1-;”" expressam a simetria do cristal e os coeficientes 4" a
simetria da amostra e devem ser escolhido de maneira a satisfazer as simetrias, os valores
de M(4) e N(¢) representam o nimero de solugdes independentes que sdo enumeradas pelos
indice i e v, respectivamente. Desta maneira os coeficientes /i,ﬁ’”‘ e A" dependem apenas
da simetria do cristal e da simetria da amostra, respectivamente.

Os harménicos esféricos generalizados simétricos compdem um sistema de

equagdes ortonormais de maneira que:

- Con 1
4]1[” (g)Te’y (g)dg=m§“,5ﬂﬂ,5w, (335)
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Denotando os indices na equagdo 3.30 por #, ¢’ e v’ e multiplicando ambos os

lados por T temos:

Y w M(£)N(L) T .
{r(e)T;* (g)dg=Y, 3 > Cl{I/ ()I;* (g)dg,  (3.36)
=0 pu=t v=¢
usando a equagdo 3.35 temos,
Cr = (20+1){f(g)I;* (g)dg, (337)

portanto, conhecendo os valores de f{g) é possivel obter os coeficientes da expansio em

série ou obtendo-se os coeficientes € possivel obter a f{g).

O célculo dos coeficientes C; é possivel a partir dos dados de figuras de

pblos completas. Porém, a técnica de difragdo de raios X ndo permite a obtengdo destas
utilizando apenas um tipo de arranjo experimental (reflexdo ou transmissdo) (Cullity &
Stock, 2001). Lima et al. (1986) propuseram o seguinte método matemdtico para a
obtengfio da figura de pdlos completa valendo-se dos dados experimentais da figura de

pblos incompleta medida pelo método da reflexdo.

O método desenvolvido baseia-se no método proposto por Bunge utilizando

também uma expansdo em série para descrever matematicamente a figura de poélos:

Lo N(E dr M ., .
Pi=2.2, Y K (h) |- Ky (y) (3.38)
w0 vet| 20+1 4o

onde: h =(h,k,l )representa os indices de Miller do plano cristalografico escolhido, y o

sistema de coordenadas da amostra (;f), K,”e K, sdo os harmonicos esféricos de

superficie simétricos do cristal e da amostra respectivamente, ¢ C/” os coeficientes a serem

calculados.

O método se baseia na hipdtese que:

z J-[Ph, (y)observado - Ph, (y)calculado ]Zdy = ml’nimo (339)
i B

onde: i é o nimero de figuras de pdlos incompletas, B ¢ a regido analisada para

O<a<a,,el<p< % , o limite de B ¢ definido pela simetria estatistica da amostra.
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Substituindo a equagdo 3.38 na equagfio 3.39 e introduzindo o fator de

normalizagdo N,, temos:
- 2
N, iI)h, (y )observado -
Dol el gp e - dy = min (3.40)
i B "zz ZC;‘ K- (h)|-Kiy(y)
=0 v=I 2£+1 u=1
onde:
1 ZH%A
N.=— | |P.(y)d 3.41
=5 j I (7)) (3:41)

e w; valor de ajuste da figura de p6los.

Para o caso da simetria do cristal cibica a equaggo 3.41 pode ser aproximada

por:

[B,(y)dy

N=E_ (3.42)
oy
B

Derivando a equagdo 3.40 em relagdo a C}" e re-arranjando as variaveis:

Yow K (h K ()
i B
3.43)
5 CLRUC ) S (
x Ni})hi(y)observado - i Zz C;‘ KZ#KZ (y) dy =0
=0 vel um1 20+ 1
substituindo a primeira somatdria,
_[1311, (y )observadu x
B
- mﬁxN(l) 4 47[ v R Sy
x Nif;ri(y)observado - Z 2£+1 C;l KK#KZ (y) dy = 0
=0 v=l p=l (344)
Para abreviar a notag#o, substituem-se algumas equagdes em variaveis:
Ko (1) [ B (9 Dopsomaae K3 (9 )y = af” (1) (3.45)
B
j[}‘)h, (y)observado]Zdy = PI (346)

B

[Kr(m)K;(y)dy=¢ (3.47)
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ir '
. 3.48
Z,.: f20+1 (3.48)

Re-escrevendo a equacio 3.43 e 3.44, temos:

Ly M()N(E) y
Z Z Z C”Vae’é” o Z w,N,ap” (h;) (3.49)
=0 p=1 v=I i
Ly M(£) N(£) dr
z ZC;W a,"(h)=N}F, (3.50)
=0 u=l v=l 2€+1

Expressando a equagdo 3.50 normalizando os seus fatores e substituindo na

equagdo 3.49, obtém-se:

Lugg MCENCE) 4
Clal e,y — a’’(h, h)l=0 3.51
Zo: ; ; ¢ .|:au w o ]ZP t ( )a Y( ,)] ( )

A equagdo 3.51 ¢ um sistema de equagles lineares na qual somente os
coeficientes C;" sdo desconhecidos. Os mesmos podem ser calculados sabendo que a
equacdo 3.51 é um sistema homogéneo onde sdo determinados por um fator comum que

dependa da condigéo de normalizagdo C,”’ = I, resultado provindo da equag#o 3.35.

Para o caso da simetria da amostra ortorrdmbica os harmonicos esféricos de

superficie simétricos podem ser escritos como:

K/(y)=K/ ——P" " (cosa)-cos[2(v-1)B] (3.52)

(a.B)= J—

onde: ¢" =] parav=le & =+2vparav=le P,(cos 3 ) sdo os polindmios de Legendre

associados. Também, devido a simetria temos:
w =& w0, ,sendo dfungdo delta Kronecker.

onde,

&= |\BX " cosa )P (cos ar )sencder (3.53)

&g

A equagdo 3.52 torna-se entdo:

LZMf:) VAT e ZW- Na* (h,) (3.54)
2£+] e’ it i

=0 p=l v=I
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onde, os termos a/%" e &, dependem apenas da simetria do cristal e da amostra e o termo
no segundo membro da equagdo dos dados experimentais. Desta maneira a partir do
sistema formado pelas equagdes 3.54 ¢ possivel obter-se os coeficientes C;"” da expansdo

em série. Os fatores de normalizagfo, localizados no segundo membro da equagfo 3.54 (w;
e NV)), podem ser calculado pela equagdo 3.55,

1 1 ¢a
—=—AdP d 3.55
N 4B () (3.55)

3.3.2. Harmonicas esféricas generalizadas simétricas 7,"”(g)

Assume-se que um sistema de coordenadas K4 cuja simetria corresponde a um
ponto do grupo G4 exista, ao qual esta rodado por elementos g4. De modo correspondente,
um grupo G com elementos gp existe em um segundo sistema de coordenadas. A presenga

destas simetrias requer uma funcfo g.

f(g-84)=7(g) (3.56)
f(gs-8)=1(8) (3.57)

logo, a simetrias entre os dois sistemas de coordenadas K4 e Kp segue as regras da mao-

direita e mdo-esquerda.

A equagdo 3.56 ndio € geralmente representada pela harménica esférica

generalizada 7," (g) . Assim, introduziu-se uma nova fun¢fo, equacéo 3.58:

. +l ]
T (g)= Y. 4™T"(g) (3.58)

f=—¢

e a determinagdo dos coeficientes 4,”” , assim como, 7,""(g)representam a equago

3.56. Isto deve ser verdadeiro desde que:
7" (g 80 =1"(8) (3.59)

com a adi¢fo do teorema das harmoénicas esféricas generalizadas obtém-se:

+£ +£
T (g 80 = 2. 4™ DI (8) T, (g) =T, (g) (3.60)

n=-£ n=—{

Além disto, de acordo com a equag@o 3.58

+¢ ]
(@)= 2 4T, (8) (3.61)

n=—{
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visto que, a equagdo 3.56 seja verdadeira para toda rotagdo g e, desde que a fungdo
T”(g) sdo ortogonais para diferentes s, os coeficientes 7,"(g) nas equagdes (3.60) e

(3.61) devem concordar. Isto, devendo ser verdadeiro implica,

& n Amsv
DATT(g)= 4 (3.62)
n=—¢{
assim segue que,
+f
D AT (84) = 8,]1=0 (3.63)

n=—{

Na equagdo 3.63 os valores de s assumem valores de —/¢ até +/, e gy

transverso a todos elementos do grupo G4. A equagdo 3.63 desta forma representa um
sistema de equagdes lineares homogéneas com o termo A™" . Os coeficientes deste sistema
de equagGes sdo independentes do indice m. As solugdes de sistema serfo independentes de
m, mas as solu¢des sfo unicas para cada m especifico. Omitindo o indice m no termo

A" e utilizando as defini¢Ges das fung¢des de simetria da méo-direita, obtém-se:

+4

Tlmv — ZA;VT[WI(g) (364)

n=—{f

neste ponto, o termo 4," deve ser determinado pela seguintes condigdes,

+f
> AV (g)-6,]=0;0onde g, G5 —L<s<+L (3.65)

n=-{

O indice v pode ser relacionado com a seqiiéncia das solugdes ortogonais
lineares independentes neste sistema de equagdes. No geral, inicia-se com o valor de v=1:

1Sv<M(8) (3.66)

M ,(£), naturalmente depende da simetria de G4. Os valores de M ,(£) para ordem de £

par para varios grupos de simetrias sfo determinados na Figura 3.9 (Bunge, 1982).Valores

correspondentes para ordem de £ impar, Figura 3.10 (Bunge, 1982).

Na implementag&o do calculo da fungio orientagdio e distribuigdo (FDO) os
dados s3o armazenados na forma de tabela para o indice M(¥4), dado a simetria

microscopica, retirados diretamente das Figuras 3.9 e 3.10.
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4y (equagdo 3.12) e, conseqiientemente, para uma dada fungdo distribui¢do de orientagdes
f(2), portanto elas definem diferentes figuras de polos P,,(y) e P_,(y). Uma vez que o
dngulo de Bragg é dado por |h| estas duas figuras de pélos ndo podem ser medidas

separadamente. Por conseqiiéncia, experimentalmente, somente € possivel obter as figuras

de polos reduzidas (Matthies, 1979):

Pouay(y)= -‘;—[P”, (y)+P.,(y)] (3.67)

Se estas figuras de pdlos sdo substituidas em Pgyy(y) na equagdo 3.27, uma
funggio distribui¢dio de orientagdes reduzida f(g) é obtida. A FDO completa pode entéio

ser escrita da forma:
f(8)=F(e)+(g) (3.68)

Se somente figuras de pélos reduzidas sdo disponiveis, entdo a parte 7( g) ndo

¢ vista nesta figuras de pdlos, ela é projetada em zero. Conseqiientemente, elas podem ser

escolhidas deliberadamente sem mudanga dos dados experimentais. A variabilidade da

7( g) ¢, entretanto, restrita pela condi¢éio de positividade da FDO (Bunge & Esling,
1979):

f(g)=F(g)+f(g)=0 (3.69)

A liberdade na f{g) introduzida por uma escolha deliberada da ?( g) na

equacdo 3.68 (por exemplo colocando-se f( g) para zero) leva ao fendmeno de

aparecimento de componentes fantasmas (‘ghost phenomena’) (Truszkowski et al, 1973).
Estes so picos positivos na f{g), os quais ndo sdo reais, assim como valores negativos, que

surgem e sdo facilmente reconhecidos como errdneos. Usando a condi¢dio positiva da

equacdo 3.69, ainda levando algum grau de liberdade na escolha da 7( g ), obtém-se uma

f(g) consistente com os dados experimentais. A condigdo de positividade da equagéio 3.69 é
particularmente restritiva se a textura tem larga faixas de zero, a qual também leva a largas

faixas de zero na figura de p6los. Este assunto sera melhor discutido na segfo 3.7.
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3.5. Avaliacio do erro da fun¢io distribui¢fio de orientagdes

Como discutido anteriormente para a obten¢io de uma solugfio vnica do
problema da inversdo das figuras de p6los (equagiio 3.27) € necessario um nimero infinito
de figuras de polos (hkl) ou, preferencialmente, a fungéo distribuicdo A(Ay) como uma
fun¢do continua de A. Isto ndo € possivel se as figuras de p6los Pyy(y) sdo deduzidas com
base em experimentos de difragfio de policristais. Conseqiientemente, qualquer solugdo
pratica da equagdo 3.27 terd algum grau de arbitrariedade em virtude do uso de um
conjunto finito de figuras de pdlos (hkl). A magnitude deste erro pode ser estimada e
comparada com a exatiddo experimental da medida da figura de pdlos. Assim, condigGes
podem ser definidas sobre as quais uma solug@o pode ser considerada como praticamente
unica. Este fato, também tem mostrado que as equagdes 3.27 ou 3.13 ndo tem uma solugio
para todas as fungdes arbitrarias Py(y) ou A(hy). Isto € facilmente entendido uma vez

que as diregdes & L (hkl) sdo cristalograficamente relacionadas entre si. Analisando-se as

figuras de polos obtidas experimentalmente pode-se vislumbrar os aspectos gerais da
distribuicdo f{g), isto é, a medida da figura de pdlo deve assim ser aproximadamente
compativel, a menos de erros experimentais como sera discutido na capitulo 4. Entretanto,
em um senso estritamente matematico, eles ndo sdo exatamente compativeis. Os varios
modelos para inversio de figuras de pélos mencionados anteriormente enfrentam esta

situagdo de varias maneiras. Ha, essencialmente duas possibilidades:

e Primeira: O método falha e declara que o problema néo tem solugdo (problema ndo

posicionado) (Volkov & Savyolova, 1983).

e Segunda: O método emprega alguns compromissos na solugdo f°™(g), por

exemplo, de acordo com o ajuste pelo minimos quadrados (Bunge, 1996).

Do ponto de vista fisico, esta ultima possibilidade é preferivel. O novo
conjunto calculado das figuras de polos obtidas a partir da solugdo compromisso /" (g),
usando a equagdo 3.38 ¢é entdo comparado com as figuras de pélos obtidas
experimentalmente. Isto permite uma estimativa da magnitude dos erros experimentais, por

exemplo:
2 —_—
4[P(hkl) (y)(exp) - P(hkl) (y)(comp)] dy = AI’(hk[) (3.70)

para cada figura de polos individual ou para todas as figuras de pélos medidas
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> 4P, =4P (3.71)
(hkl )
Deve-se mencionar que varias outras quantidades de erro tem sido definidas,

mas todas elas estdo baseadas no mesmo principio do desvio padréo.

3.6. A representatividade da textura através da funcio distribui¢io de orientagdes.

A textura é definida pela fragdo volumétrica de cristalitos com a orientagdo g.
Esta defini¢do é independente de todos os outros pardmetros da estrutura do grdo, por
exemplo: tamanho de grdo, forma do grio e arranjo muatuo dos gréos, isto €, igualmente
independente de uma estrutura bem definida de graos. Porém, os grdos existem e nestes
casos uma FDO por niimero pode ser definida a partir da medida individual da orientagéo

de cada gréo:

ng N timero
BelT (o) 672)

Dividindo a textura por nimero pela textura por volume obtém-se a orientagfo

dependente do tamanho médio de grdo do material,

_ Vo f(g)
L. (&) 373
V(g) N fnumem(g) ( )

se a densidade de orientagdo f € definida com base de N cristalitos, entdo a incerteza da

probabilidade é dada por VN . Portanto, a relevancia estatistica da FDO (por numero e por

volume da mesma maneira) é dada por:

df _JN _ 1
N

f NN

o numero N depende do volume da amostra, V"%, do volume médio do grio, V¥™%; do

(3.74)

poder de resolugdo angular, Ag e do tamanho da unidade assimétrica da FDO no espago de

orientagdo expresso pelo tamanho total, 8n*, e a multiplicidade m. Introduzindo estas

quantidades na equagéo 3.56:

éL V grain 8 T 2 1

!
- . . 375
f {V”'"”Ie 4g-m f(g):\ G713
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Pode-se ver que, a relevincia estatistica e o poder de resolugdo angular estdo

intimamente relacionados (Figura.3.11). Consideragfes similares, também, pode ser

aplicadas para a funcfo densidade dos pdlos P,,,,(a, ). Neste caso, diferentes técnicas

experimentais da medida da figura de pélos como elétrons, raios X e néutrons devem ser

distinguidos no que tange a equacéo 3.75.

) &

o

]

o

=

i Af
+ ,Relevancia estatistica

8 4 / diclia e 3

<

g Resolugso

el ——

ﬁ angular Ag

g

Q.

A

Orientagdo g

Figura 3.11 — Gréafico referente a relevancia estatistica e resoluc@o angular.

No caso da difragdo de néutrons, a absor¢do é desprezivel ¢ o volume da

amostra irradiado € bem conhecido e a equagdo 3.56 pode ser expressa na forma de:

1
d_P B V grain . 4 T . 1 A
P e AQ. M) P(hkl ) (y):

(3.76)

onde: A2 € o poder de resolugfo angular na figura de pélos, mgy) é a multiplicidade da
reflexéo (hkl) e 47 é a area total da figura de pélos. De acordo com o fator m figuras de

pélos de baixo indice (normalizada) tem uma melhor relevancia estatistica que as de alto

indice.

Na difracdio de raios X, o volume irradiado pode variar com os angulos we y
da orientagdo da amostra dependendo da técnica usada. Na técnica convencional de

reflexdo usando a inclinagdio do 4ngulo ¢, a 4rea irradiada aumenta com I/sena e a

profundidade de penetragfio dos raios X diminui com sena. Entdo a efetiva contribuigdo do

volume da amostra é independente de o. Entretanto, a dependéncia do angulo 26 do
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gonidémetro deve ser levada em consideragiio para o conjunto de fendas que definem a

optica dos raios X. Se a érea irradiada da amostra é levada em consideragdo como

constante (em relagfio a 26), entdo o volume efetivo da amostra é proporcional ao sen 6

pemosr _ sen@ (3.77)

entdo, em razio deste efeito figuras de pdlos com baixos dngulos de Bragg tem uma menor

relevancia estatistica.

Como exemplo: um tamanho de grio de 5um, uma érea irradiada de 1cm’ x
lem’, uma profundidade de penetragfo de 10um, um poder de resolugdo angular de 1° x 1°
e m = 8 para plano (//) no caso cubico, entdo obtém-se a partir da equagdo 3.76, a

relevancia estatistica dP/P ~ 3% , em relagéo a densidade de orientagao.

3.7. O grau de textura

Os gréficos de secgdes de ¢; ou @2 do espago de Euler sdo a forma mais
completa de representar os dados da fungdo distribuigdo de orientagdes porem, esta
representagdo € de multiplos valores, ou seja, um valor para cada orientagdo g. No entanto,
muitas vezes ¢ mais conveniente definir a textura por um valor unico. Neste sentido foram

propostas diversas defini¢des:
1. A densidade de orientagdo maxima,
(&) nie = Fge cOM 1< £y <0 (3.77)
2. O grau de textura,
@=fos—1comO0<p<oo (3.78)
3. O indice de textura, ou J de textura,

J={lf(g)f dg com I<J<w (3.79)

4. Kocks propde que a melhor maneira de representar a textura por um tnico valor é

através da raiz quadrada do indice de textura J calculado na equagio 3.79.
TS =JJ (3.80)

onde, TS ¢ a for¢a da textura (‘Texture Strenght”).
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3.8. A questio das componentes fantasmas.

“The ghosts are ours brothers,
we have to live with them together....”
Dr.J.Jura, Crakow 1979

Os métodos de expansio em série usados até agora tem mostrados uma falha

fundamental, devido a limita¢fo basica no conjunto de fungdes esféricas generalizadas

aplicadas, o qual somente inclui os 7,”(g) com ¢ par. Esta limitagdo surge devido a

aceitacdo das propriedades de simetria das func¢Ges esféricas de superficie (bidimensional)
k;'(¥) para as fungdes esféricas generalizadas 7,”('g). Estas imprecisGes podem ser

facilmente remediadas na reprodugio das FDO’s a partir de conjuntos de orienta¢Ges

simples pelo célculo dos termos da série de £ impar no formalismo conhecido. No entanto
a reprodugdo da FDO f(g) a partir de figuras de pdlos 135( y) obtidas por medidas de

difragfo de raios x encontram o seguinte problema grave descritos a seguir.

Os experimentos de difragdo ndo distinguem o sinal do vetor normal % do

plano espalhador, conforme discutido na se¢éo 3.2,. Se por P;(y) denotarmos a figura de

pdlos definida da maneira usual, entdo as figuras de polos IN’,;( y) obtidas por medidas de

difra¢do tem a forma:
B3)=1p(5)+P;(3)] (3.81)
2

Se a f(g) € colocada na forma de expansio em série:

flg)=> Ycrrmg) (3.82)

=0 mn=-¢

a figura de pdlos P.(y) € descrita como

- S < 47[ min ~mmym* 7 n/=
P(y)=) Y 2“1(—1) C"ky (h)ky(y) (3.83)
=0 mn=-¢

Substituindo a equagio 3.66 na equagio 3.64 e empregando a propriedade faz

funcoes esféricas que diz que:
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k' (=F )= (~1)'k}'(7) (3.84)
tornando a equagdo:
B < . +n vmn g m* n ] + 1
B=Y 3 e (k57 (3.85)
=0 mn=-¢ 2[ 1
a partir da qual tem-se a propriedade de simetria observada experimentalmente,
B(3)=Py(3)=F(-5) (3.86)
Se a f{g) for definida como a somatéria dos dois termos:
f(g)=F(g)+f(g) (3.87)
onde:
~ ® [ ~
f(g)=3, Y.C"1"(g) (3.88)
=0 mmn=—1
e’
~ Ltz
f(g)=3, Y.C'T"(g) (3.89)

=l mpn=—1{

[3

com o ‘~’ denotando £ par e ‘=’ £ impar, portanto segue da equag@o 3.85 que as figuras de

polos obtidas experimentalmente somente contém informacdo sobre a fungdo f (g)

Pelo fato que parte da fungfo distribuicdo de orientagbes permanecer
indeterminada a partir de experimentos de difragdo leva a um resultado falseado da
verdadeira fung@o distribuig@o, pelo aparecimento de componentes de textura inexistentes,
chamadas de componentes fantasmas ou “ghosts”, este fendmeno tem sido extensivamente

estudados (Matthies 1980,1981; Matthies & Pospiech, 1980; Bunge et al, 1981).

Estes estudos tém resultado na proposi¢do de varios modelos para a corregio

deste fendmeno. Dahms & Bunge (1989) propde um método iterativo para o calculo da

parte impar (;’( g)) da fungdo distribuigfio de orientagdes correspondente a parte impar da

figura de polos.
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Neste método adota-se que f{g) nfio assume valores negativos; € que ha uma
aproximagio de ordem (n-I) para a f{g), isto ¢ " f(g). Entdo uma enésima

aproximagdo é obtida pela adi¢do de uma enésima fung3o de corregdo:

(n) ~
Mfg)=""f(g)+ f(g),Vf(g)=1(g) (3.90)
Aqui, a aproximagfo de ordem zero para a fun¢do completa f(g) é a fungdo par
~ (M) »
f(g). Afungdo corregio  f(g) € uma série de ordem impar de grau L,,
(n) « L, M(t) N(£) (n) s pv .
Fe= 3 SN e e (3.91)

=l(2) pu=t v=¢t

que aproxima a parte negativa da fungéo f{g) de ordem (n-1). Define-se a fungfio negativa

coOmo:

() » {_(”")f( g), para"f(g)<0 (3.92)

f(8)= 0, para™f(g)>0

() 5
A enésima corregdio  f('g) ¢ definida pela condigfo dos minimos quadrados:

(n) A (n-1) &

flg)- f( g)} dg = min (3.93)

a qual € resolvida pela solugdo de um sistema de equagdes caracteristicas:

L, M(t) N(t) (n) 5 uv (n) a LHv

C [c{ Te (g)Te (g)dg]=[q[ F(8)Te (g)dg} (3.94)

e=1(2) p=1 v=I

Desde que a integracdo seja feita sobre todo o espago de orientagdo, as integrais do
lado esquerdo desaparecem como conseqiiéncia da ortogonalidade. Assim a solugfio tem a

forma de:
(n) v (n) A L H
Ci =(2+1 )[cj f(g)Te (g )dg} (3.95)

Este procedimento pode ser repetido até que a fungfio negativa pela equagiio

~ MV
3.91 convirja para zero. Os coeficientes C¢ da fung¢fio impar final sdo a somatdria de todas

as aproximagdes:
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~ MV (n) ~ pv
& =Y G (3.96)

n

O método positivo deve convergir para a solugdo f{g) da equagdo fundamental,
a qual ndo possui regides negativas. Se as figuras de pdlos experimentais usadas para
entrada de dados equagdo 3.83 pertencem a uma textura que realmente existe, entdo a
solugdo da equagdo 3.83 deve existir, e o procedimento deve convergir para ela. Na pratica,
as figuras de polos sdo modificadas pelas fungdes estatisticas e pelo erro sistematico.
Matematicamente falando, estas figuras de pélos modificadas podem nfo ser consistente
com nenhuma fungdo de textura sob qualquer condigfio, e particularmente nio com uma
que obedeca a condi¢do de positividade. Conseqiientemente a convergéncia do
procedimento pode ndo ser obtida de qualquer modo, ou pelo menos a convergéncia pode

somente ser considerada dentro dos limites do erro experimental das figuras de pélos.

3.8.1. Generalizag¢sio do método positivoe

No método positivo, a “fun¢éio objetivo™ é a fung¢do negativa definida na equagdo
3.87. De modo geral procura-se por uma solugfio f{g) que tenha um valor positivo minimo

r. Entéo a equagdo 3.87 pode ser expressa como:

(n) ~ _(n-1) (n-1)
f(g)= f(g)+r, para™f(g)<r (3.97)

0, para™f(g)>r

Uma solugéo, com esta propriedade, € entdo obtida com o mesmo método como
descrito acima. E evidente que este procedimento somente pode convergir se a solugfo

com as propriedades definidas pela equagio 3.95 realmente existirem.

Uma solugdo com 7 = 1 ¢ a distribui¢io randdmica. Em todos os outros casos, r
deve ser menor que a unidade. Pela escolha de diferentes valores de », a “ampliddo” da
faixa de solugdes pode deste modo ser estimada. A solugfio com o maior valor de

corresponde a0 maximo “phone” conceito usado por Matthies (1980) no método WINV.

Finalmente, a “fun¢fio objetivo” pode ainda ser mais bem generalizada pela

escolha:

(n) f (o) -"Uf(g)+r(g), para™f(g)<r(g) (3.98)

0, para™f(g)>r(g)
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onde r(g) € qualquer fungo escolhida por tentativa que satisfaga a condigo:

r(g)<l1 (3.99)

Com este método todas as possiveis soluges para equagdio 3.85 podem ser

encontradas para que sejam consistentes com o conjunto de figuras de polos de entrada.

COMSSEO NACIONAL DE EWERGIA KUCLEAR/SP-IPEN
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4. Implementaciao computacional.

O programa foi desenvolvido para andlise de textura em amostras com simetria
ortorrdmbica e que contenham simetria do cristal cibica de face centrada ou corpo
centrado e, também, simetria do cristal hexagonal. A simétrica da amostra pode ser
chamada de simetria macroscOpica, assim como, a simetria do cristal de simetria
microscopica. Implementagdes futuras poderdo ser feitas para abranger um maior niimero

de simetrias macroscépicas € para simetrias microscopica.

O programa foi implementado em linguagem Pascal - Delphi 6 Professional
(Object Pascal) desenvolvido pela Borland® em ambiente operacional Windows® e foi
batizado como PAT de Programa de Analise de Textura. O codigo fonte do programa pode
ser compilado para operar no sistema operacional UNIX e seus derivados (linux, HP-UX,
etc). Para isto, utiliza-se um compilador adequado para este sistema operacional. Existe

compilador Kylix, também desenvolvido pela Borland® para este fim.

Os menus, botdes de chamada, titulos, etc., do programa PAT foram escrito em

inglés para que o mesmo tenha uma aplica¢do mais universal.
O programa PAT consiste de trés blocos principais descritos a seguir:

e Primeiro bloco: os dados do arquivo de analise experimental sio adequados para o
posterior processamento, efetuando-se corre¢Ses como: eliminagio da radiaciio de
fundo (Background), efeito de desfocalizagdo do feixe de raios X e corregdo para
rotagdo do 4ngulo PB. Foram implementadas rotinas para a leitura dos dados
experimentais obtidos em equipamento da Rigaku Denki com camera Multipurpose
MPA-2000 (Figura 4.1), que consiste em uma cimera com inclinagdo planar em
relagfio 4 amostra z de 15° a 90°, com rotago da amostra Sde 0° a 360°, aproximagiio
Z (normal a amostra) de = 10mm e oscilagdo y de + 20mm controlada por
microprocessador dedicado e computador IBM-PC compativel com software de
controle geral projetado pelo fabricante utilizando ambiente operacional WINDOWS®
NT 4.0, instalado em um equipamento modelo DMAX acoplado em gonidmetro tipo

horizontal. Porém, o laboratério de difragio de raios X do IPEN ji possuia um
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equipamento da Rigaku Denki com cémera de trés eixos para levantamento de figura
de polos controlado por uma estagdo de trabalho com sistema operacional HP-UX
(UNIX). Como os arquivos possuem pequenas diferengas, foi necessaria a
implementa¢do de uma rotina propria para poder identificd-los ficando, assim,
transparente ao analista de qual sistema originou-se os arquivos. Rotinas adicionais
poderdo ser implementadas, no futuro, para compatibilizar os dados gerados por

equipamentos de outros fabricantes como, por exemplo, Philips, Shimatzu, etc.

Segundo bloco: consiste na implementagéo do algoritmo matemaético para a obtengdo
dos coeficientes C**, equagdio 3.51, utilizando os dados tratados no primeiro bloco. E
gerada, também, a biblioteca de dados que depende da simetria microscopica (cristal)
requerida. A partir dos coeficientes C,”¢é calculada a fungfo distribuigdo de
orientagdes (FDO), também podendo ser calculada a figura de polos completa.

Terceiro bloco: consiste no desenvolvimento das representagdes graficas da figura de
polos por projegdo estereografica e da fungfio distribui¢do de orientagdes representada

no espago de Euler, para visualizagdo em monitor de video, geragdo de arquivos de

imagem no formato JPEG ou Bitmap (BMP) ¢ levantamento de graficos de fibra.

Eixo C
I KMV\
Circulo focal do ’
+a / 20 gonidmetro
X : Fenda de recepgiio - RS

Eixo A
Fenda de espalhamento -

Fonte de raios X
Ponto de foco

Fenda de divergéncia -DS

Soller Slit Eixo B - Normal 4 amostra

Soller Slit

Eixo do gonidmetro

Figura 4.1 — Esquema da geometria 6ptica do raios X utilizada (método de Schulz) para o
levantamento da figura de pélos (adaptado Manual n®13203A04, Rigaku

Coporation).
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sistema de aquisi¢do pode ser visto na Figura 4.7. O arquivo de dados experimentais
adquiridos pela medida da figura de polos é um arquivo em ASCII (American Standart
Code for Information Interchange). Este arquivo consiste de um cabecalho na qual sio
descritas as condi¢des de andlise tais como faixa de 4ngulo « € f, passo utilizado em cada
uma das varreduras, valor da radiagdo de fundo para cada dngulo ¢, etc. A intensidade

medida ¢ disposta na forma de quatro dados de intensidade por linha, separados por
virgula, logo apos *COUNT (Figura 4.7).

2.5 C?
X

20 .
=
O - -
<3
o 15f -
2
=
g o -
&
g -

90° go°  70° 60° 50
Angulo maximo de truncamento

Figura 4.6 — Numero de figuras de pélos e precisdo de calculo dos coeficientes C.".

Os botdes indicados com ‘I°, ‘2’ , ‘3’ e ‘4’ no caixa ‘Files’ sdo relativos a
introdugdo dos arquivos para andlise. Ao acionar um deles abre-se uma caixa de didlogo
para que o usudrio introduza o arquivo, Figura 4.8. Ao se introduzir o arquivo, aparecer
ao lado do botdo que foi clicado, na caixa de texto, o nome do arquivo escolhido e,
automaticamente na leitura do arquivo, os indices de Miller hkl nos respectivos lugares.
Caso o analista encontre algum erro neste indice, o acerto podera ser feito digitando o valor
correto ou usando as setas para cima e para baixo dentro da respectiva caixa. Existe na
caixa ‘Main’ um botdo ‘Help hkl’ para ajudar em possivel duvida dos indices, relativo ao

sistema microscopico analisado. Os indices de Miller sdo um fator importante para o
calculo dos coeficientes C,”, por isto, o programa verificard a validade do mesmo, tanto

que, qualquer erro reiniciard o programa e, se isto ocorrer 0 programa avisara o analista
qual o erro verificado, que pode ser para o sistema escolhido (cubico CFC, ctibico CCC e

hexagonal), assim como para os valores dos indices de Miller ndo condizentes com o
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sistema ou em duplicidade. Para o sistema hexagonal esta verificag@io ¢ intrinseca aos

angulos dos planos conseguidos e carregados por meio de arquivo especifico.

“TYPE = Raw
*CLASS = Polefig *PF_ASPEED = 0, 0.000000
*SAMPLE = A01-20-03-Centro *PF_ASPEED = 1, 0.000000
*COMMENT = Alpha-R=15.000 *MEMO = Eluma
*FNAME = Reg034C-02-111.raw
*DATE = 19-Mar-02 18.08 “BEGIN
*GROUP =0
*GROUP_COUNT =1 *START = 0.000000
*GONIO = RINT2000 wide angle °*STOP = 360
goniometer, 185 “STEP =5
*ATTACHMENT = Multipurpose attachment for Pole Fig. *OFFSET =
*ASC = 0, 0, 0.000000, 0.000000 *SPEED =4
*FILTER = K-beta filter *SLIT_SPEC = 0, 1deg., 1.75, 10 ~
“SLIT_NAME = 0, DivSlit *SLIT_SPEC = 1, 5mm, 5, 20
*SLIT_NAME = 1, Sct8lit *SLIT_SPEC = 2,4mm, 4, 20
*SLIT_NAME = 2, RecSlit *SLIT_SPEC = 3,1.2mm, 1.2,1.2
*SLIT_NAME = 3, DivH.L.SIit KV = 40
“COUNTER = Scintiltation counter, 0 *MA = 20
*POS_FORMAT =0 ‘LOW = 4370.88
*SCAN_AXIS = beta *HIGH = 0.000000
. *“MEAS_MODE = FT *CTEMPER = 0, 0.000000
*TARGET = 42 “CTEMPER = 1, 0.000000
“XRAY_CHAR = K-ALPHA1 *CTEMPER = 2,0.000000
*WAVE_LENGTH1 = 0.7093 *PAREX = 0, 0.000000
"WAVE_LENGTH2 = 0.71359 *PAREX = 1, 0.000000
*THICKNESS = 0, 0.000000 *PAREX = 2, 0.000000
*MU = 0, 0.000000 *PAREX = 3, 0.000000
*SCAN_MODE = beta *PAREX = 4, 0.000000
*SPEED_DIM = sec./step(FT) “PAREX = 5, 0.000000
*XUNIT = deg. *PAREX = 6, 0.000000
“YUNIT = counts *PAREX = 7, 0.000000
*SCALE_MODE =1 *PAREX = 8, 0.000000
*REP_COUNT =1 *PAREX = 9, 0.000000
*SE_COUNT =0 *PAREX = 10, 0.000000
*STD_MATERIAL = Unknown, Unknown, *PAREX = 11, 0.000000
*LATT_CONS = 0, Cubic, Unknown, “PAREX = 12, 0.000000
*SEC_COUNT =16 “PAREX = 13, 0.000000
*TSPEC_SIZE =0 “PAREX = 14, 0.000000
*EXTRA_SIZE =0 *PAREX = 15, 0.000000
*PF_MEASUR = Coaxial circle scan *FULL_SCALE = 1000
“PF_DATATYPE = Integral intensity *PF_AANGLE =15
*PF_METHOD = 0, Unknown *PF_BANGLE = 0.000000
*PF_METHOD = 1, Schulz reflection method *INDEX =111
*PF_PCOUNT =00 *COUNT =73
*PF_PCOUNT =1,16 3916, 5747, 5368, 4579
*PF_ASTART =015 4924, 5059, 4674, 4318
*PF_ASTART =1,15 5611, 5338, 5762, 5073
*PF_ASTOP = 0,80 5422, 5752, 5457, 6168
*PF_ASTOP = 1,90 5575, 4245, 4266, 5192
*PF_ASTEP =05 6242, 4845, 4874, 5382
*PF_ASTEP =15 5448, 5230, 6135, 4573
*PF_ASPEED = 0, 0.000000 4725, 4860, 4869, 4892
*PF_ASPEED = 1, 0.000000 5051, 6366, 5367, 4603
*PF_GAMMA = 0, 0.000000 4423, 6497, 5353, 4809
*PF_GAMMA = 1, 0.000000 4367, 4204, 4463, 4870
*PF_2THANGLE = 0, 0.000000 5031, 6313, 5528, 5552
*PF_2THANGLE = 1,196 5380, 6106, 5746, 6281
*PF_2THSTART = 0, 0.000000 5910, 4293, 4235, 5244
*PF_2THSTART = 1, 0.000000 5353, 4446, 5435, 5396
*PF_2THSTOP = 0,/0.000000 6101, 5855, 5840, 5422
*PF_2THSTOP = 1, 0.000000 5154, 5185, 5345, 5021
*PF_2THSTEP = 0, 0.0000D00 4910, 6732, 6185, 4573
*PF_2THSTEP = 1, 0.000000 3949
*END
ete...

Figura 4.7 — Exemplo de parte arquivo de dados de figura de pdlos.

Logo apds a introdugdo do arquivo de dados das figuras de pélos, o programa
automaticamente a desenhara no espago ao lado, em branco, que contém 4 retangulos e 2
circulos inscritos com um em preto e outro em vermelho. Cada retdngulo define a area em
que sera desenhada a figura de polos referente ao arquivo introduzido e, logo acima,
aparecera 0 nome do arquivo. O circulo preto representa « igual a 90° Ja o circulo

.y

vermelho define « igual a 75°, 4ngulo méaximo conseguido utilizando-se o método da
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A escolha do arquivo, a ser utilizado na corregdo, € feita pelo analista na qual é
introduzido o nome do arquivo na caixa de didlogo situado & esquerda do item
“desfocusing” (Figura 4.12). Para escolher o nome, existe do lado direto da caixa de nome
do arquivo de desfocalizagdo um botdo que acionard uma caixa de didlogo para a escolha
do arquivo. A extensdo adotada para este arquivo € ‘.dfc’. Se ndo for assinalada a corregio
de desfocalizag¢do, a caixa do nome do arquivo sera desabilitada e a corre¢o ndo serd

efetuada.

A corregdo ¢ realizada por uma sub-rotina que verifica o dngulo 28 em que foi

realizada a medida e aplica a corregdo utilizando a equagéo:

(2, )y

I(a)ﬂ)cF = F

(4.2)

onde: I(a,)exp € 0 valor da intensidade medida experimentalmente e F o fator de corregéo

para o efeito de desfocalizag@o obtido no respectivo arquivo.

Se o dngulo 26 em que foi realizada a medida néo existir, uma outra sub-rotina
calcula o valor do fator através de interpolagdo entre os dois dngulos préximos ao
requerido. O arquivo de desfocaliza¢do ¢ de facil montagem no caso de necessidade. O
arquivo € montado em forma de texto, conforme Figura 4.17. A primeira linha do arquivo
refere-se ao nimero de dngulos existentes no arquivo. A primeira coluna logo abaixo
contém os angulos 26 que foram feitas as medidas. A linha seqiiente, & esquerda destes
angulos, refere-se ao valor de desfocaliza¢fio de corregdo F' que sera utilizado na equagéo
4.2 dado o passo a. Os arquivos foram gerados para um passo de & de 5° em 5°. Se o
passo de a. for diferente, uma sub-rotina interpola o valor correto calculando a curva de

ajuste do fator F'da equagdo 4.2, com as curvas adjacentes.

10

13 0.26 0.37 0.47 0.56 0.64 0.72 0.78 0.83 0.87 0.90 0.93 0.95 0.97 0.98 0.99 1.00
21 0.44 0.55 0.64 0.73 0.80 0.86 0.90 0.94 0.96 0.98 0.99 0.99 1.00 1.00 1.00 1.00
25 0.45 0.58 0.69 0.78 0.85 0.89 0.93 0.96 0.98 0.99 0.99 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00
30 0.69 0.73 0.79 0.85 0.91 0.94 0.97 0.99 0.99 1.00 1.00 1.00 0.99 0.99 0.99 0.99
33 0.55 0.65 0.73 0.80 0.86 0.89 0.92 0.94 0.96 0.97 0.99 0.99 1.00 1.00 0.99 0.99
37 0.58 0.68 0.76 0.82 0.88 0.91 0.94 0.97 0.97 0.98 0.99 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00
40 0.65 0.74 0.82 0.87 0.91 0.94 0.96 0.97 0.98 0.99 0.99 0.99 1.00 1.00 1.00 1.00
43 0.72 0.82 0.89 0.94 0.97 0.98 0.99 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00
46 0.65 0.74 0.81 0.86 0.90 0.93 0.95 0.97 0.97 0.99 0.99 0.99 0.99 0.99 1.00 1.00
49 0.69 0.78 0.85 0.90 0.94 0.97 0.98 0.99 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00 0.99 1.00

Figura 4.17 — Exemplo de arquivo empregado na corregio de desfocalizag@o.



Implementagfo computacional 56

4.1.2.2. Corregio para a radiacio de fundo (Background).

A medida da radiagdo de fundo pode ser realizada em dois angulos 26
distintos, quando assim programado pelo analista, identificados como HighBG e LowBG
no cabegalho do arquivo de dados gerados pelo programa do gonidometro (Figura 4.7). Uma

rotina identifica estes valores e calcula o valor a ser descontado utilizando a equagao:

BG = LowBG + HighCG 4.3)
2
onde:
*
LowBg = { - CI;;:: }x( *Speed ) (4.4)
2CoUNT
(4
.
HighBg = |: _CZlgm:I:'x(*Speed) . 4.5)
2COUNT

Sendo: *Low e *High — contagens, mais baixa e mais alta na tomada de dados
respectivamente; *count — contagem no angulo e, *Speed — velocidade de contagem ou

tempo fixo na aquisi¢do do dado (Rigaku — informag&o verbal).

O valor obtido utilizando a equagdo 4.3 ¢ subtraido de todos os valores de
intensidade medidos. A medida da radiag@o de fundo, também, pode ser realizada em um
unico dngulo 26, programado pelo analista e, o programa de aquisi¢do, mede no dngulo 8
de menor intensidade do dngulo « especificado. Quando ocorre isto, a sub-rotina de
subtracdo de B.G. somente subtrai este valor dos dados. Em alguns casos, devido a
caracteristicas-proprias da amostra ou da ma escolha do valor de 26 especificado, o valor
medido de B.G. € maior que o valor da intensidade medida. Neste caso foi implementada
uma sub-rotina de B.G. que calcula o erro estatistico do nimero de contagens do pico e do
B.G. e os compara. Se o resultado for um nimero negativo ¢ dado um alerta ao analista
para a existéncia deste problema, que pode optar zerar os dados negativos ou mesmo nfo

efetuar a corregéo.

4.1.2.3. Média de quadrantes
Uma caracteristica importante das amostras com simetria ortorrémbica é a
simetria dos quadrantes da figura de polos (caracteristica de amostras que sofreram

laminag&o), como pode ser visto na Figura 4.11. Ao se considerar esta caracteristica, a
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medida pode ser realizada para a faixa de B de 0° a 90° (1° quadrante) diminuindo o tempo
de analise. Porém, durante o processamento do material, esta simetria pode ser alterada
exibindo intensidade do pélo diferente de quadrante para quadrante. Por este motivo, em
geral, as medidas sdo realizadas para todos os quadrantes. No entanto, quando a medida ¢
realizada em todos os quadrantes, é possivel aproveitar os dados para a obtengdo de uma
média entre os pontos simétricos dos quadrantes, melhorando desta maneira a estatistica de
contagem. Uma sub-rotina foi implementada operacionalizando esta média e reconstruindo
os dados para os quatro quadrantes, obtendo como resultado uma figura de pélos
totalmente simétrica. Caso ndo seja requerida esta operagdo o processamento se dard
somente para os dados do primeiro quadrante (fde 0°a 90°).

A simetria existente entre os quadrantes reduz bastante o processamento geral

para obtengdo dos coeficientes C;", uma vez que os coeficientes somente precisam ser

calculados de 0° 4 90°, ganhando-se tempo de processamento.

4.1.2.4. Erro de angulo S rodado.

No levantamento de dados, o analista ao colocar a amostra no gonidmetro de
textura, pode cometer um erro de posicionamento colocando-a girada em relagéo a diregéo
de laminag#io (DL) ou defasada de alguns graus em relagéio a posi¢édo de 0° do dngulo S,
devido a nio inicializa¢do correta do eixo que aciona o angulo f. Este ndo alinhamento
entre as referéncias, pode ser visto na figura de polos mostrada na Figura 4.18. Esta rotagéo
inviabiliza o processo de levantamento da FDO. Para corrigir este erro, uma sub-rotina ¢
chamada acionando-se o botdo ‘Rotation’ que abre uma janela de didlogo como mostrado
na Figura 4.19. Na caixa de didlogo, o analista coloca o valor de rotagéio para a corregéo de
todos os arquivos. Para isto, ele pode digitar o valor da corregdo diretamente na caixa de
texto branca ao lado do arquivo correspondente ou, acionar as setas adjacentes a caixa de
texto para aumentar ou diminuir o valor correspondente. Os valores que sdo aceitos na
caixa de texto, via teclado, sdo multiplos do passo de S ou no uso das setas, o valor se
atualizara com o passo de B. Apds a corre¢dio (que no exemplo é de 30°) a rotina
redesenhara a figura de polos (Figura 4.20). Caso o analista considere ndo estar correta a

rota¢do o mesmo podera executa-la quantas vezes quiser.
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verificados quanto a sua validade para anlise. Posteriormente, o programa desenvolvido
por Lima foi compilado para ambiente DOS (Disk Operation System — Microsoft) em
computador compativel IBM-PC no qual, também, foi utilizado o compilador FORTRAN
versdo V. A transcri¢do entre compiladores FORTRAN-PASCAL foi de facil execugéo,
embora o compilador PASCAL seja estruturado de concep¢do € o FORTRAN néo. O
compilador PASCAL - Delphi 6, admite o uso de UNITS que sdo programas que
consistem em sub-rotinas (‘procedures’) e fungdes (‘functions’) que, depois de escritas e
testadas sdo de facil utilizagdo pelo programador, podendo ser usadas em varios pontos de

execugdo do programa.

4.2.1. Geragio dos coeficientes fundamentais - biblioteca

O calculo dos coeficientes da expansdo em série C;" requer a utilizagfo de

vérias constantes indexadas e func¢Ges. Alguns destes célculos podem ser facilitados se
alguns coeficientes forem disponibilizados na forma de biblioteca, necessitando somente
da leitura do arquivo atribuindo-os as variaveis inerentes. A gera¢do desta biblioteca segue
um procedimento 16gico que se inicia nas fun¢Ges harmonicas esféricas pelo célculo dos
polindmios associados com os polinémios de Jacobi e, por conseguinte, a determinago das
constantes fundamentais (Bunge, 1974). Para simetria cubica utiliza-se somente os termos
pares dos polindmios, mas ha necessidade de incluir os termos impares que sfo utilizados
em algoritmos para se eliminar o problema do fendmeno de pélos fantasmas (‘ghost
phenomena’) gerados pelo processamento matematico, a ser implementado.

Os dados numéricos dos coeficientes gerados em pré-processamento e
disponibilizados na forma de biblioteca fazia sentido na época dos anos 80. Limitacdes
devido a memoria e velocidade do processador central (CPU) era um problema relevante,
ndo esquecendo o custo de processamento devido ao alto tempo para execugfo do
programa que na €poca eram os grandes MainFrames IBM e Digital. Os atuais
computadores de mesa (desktop) e do tipo notebook ou laptop contém processadores de
alto desempenho (muitas vezes com freqiiéncia de clock acima de 1 GHz) e uma
quantidade de memoria fisica (em centenas de MBytes) e virtual (em GBytes), trabalhando
em um ambiente operacional grafico de 16 ou 32 bytes de barramento de dados, sanando
qualquer problema operacional tanto fisico (meméria) como de custo para processamento

integral do programa de analise de textura.
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Neste trabalho optou-se por gerar estas constantes e fungdes em tempo real ndo
necessitando, assim, da biblioteca em forma de arquivos de leitura. Isto também trouxe
uma maior flexibilidade para o programa, viabilizando o uso de outras simetrias do cristal
e, também, em caso de necessidade, flexibilizar o passo dos dngulos de mapeamento dos
picos de difragdo (angulos g, f) para o do levantamento das figuras de po6los. Outro detalhe
¢ que estes valores s@o calculados somente depois da carga dos arquivos das figuras de
polos, uma vez que estes arquivos contém toda informacgdo necessdria para o
processamento como: passo do adngulo ¢, passo do angulo f, indices hkl, &ngulo 6 e
simetria microscopica da amostra.

A terminologia e nota¢des dos termos calculados seguem de acordo com o
artigo de Wagner (1977) e o livro de referéncia de H. J. Bunge (1982). Tanto assim, que
estas terminologias sfo usadas, também, para as expressdes analiticas, validas para todo
grau de £, que ¢ fixado para o calculo de todas as constantes, polindmios e fungges.

Caracteristicas especiais do programa que gera a biblioteca:

1 — O célculo numérico esta baseado na determinagfio exata das constantes fundamentais

mn

, " (Bunge,1974), por isto, esta varidvel requer precisdo dupla na compilagdo

(variavel extended em object-pascal),

2 —Todos os valores numéricos séo gerados em computador; deste modo, nfo ha valor pré-
determinado de entrada, exceto alguns pardmetros que sfio organizados para gerar
biblioteca alternativa e valores pré-definidos por defini¢do (Bunge, 1974);

3 — De acordo com a escolha do usudrio, as constantes numéricas e fungdes se adaptam a
maioria das simetrias do cristal (microscopica): cubica, hexagonal e trigonal; e simetria

da amostra (macroscépica): ortorrdmbica.

Fundamentos matematicos para geracio da biblioteca

Os fundamentos matematicos exigidos neste programa sdo descritos neste item

com a devida funcionalidade aplicada em calculo numérico. Inicialmente calcula-se os
polindmios F,"'(¢) associados com os polindmios de Jacobi; calcula-se as constantes
fundamentais Q,"", que sdo definidas como (@) =i""P"™($) com polindmios
P"™(¢) adotando ¢=cos(7/2) que, definido desta maneira, as constantes tornam-se
valores reais. A partir dos Q;"" calcula-se os coeficientes a;"* de uma série de Fourier que

mn,s ‘mn,s m,n,s

expressam P, (¢) para outros ¢ . A partir de a,”””’ calcula-se os @, que separa os q,

COMISSKO NACIONAL BE ENEREIA NUCLERR/SP-IPEN
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em reais e imagindrios; calcula-se as fungdes associadas de Legendre P"(¢) com ¢

variavel em fungdo do passo de S usado na aquisigiio de dados. Para simetria clibica

calcula-se os coeficientes B-* para posterior calculo dos coeficientes k- (h,). Para outras

simetrias, os coeficientes k;‘ (h;) s@o calculados por determinadas condigdes inerentes ao
grupo de simetria do cristal.

Na implementagdo, foi utilizado o compilador Object-Pascal (Delphi 6
Professional) gerando uma ‘UNIT’ com o nome BBLPASCAL.pas (ANEXO B). Os
valores conseguidos foram comparados aos valores expressos no livro de referéncia do H.J.

Bunge (1982) e artigo publicado por Wagner et al. (1982).

4.2.1.1. Calculo dos angulos entre orientacdes

Para o processamento do programa, faz-se necessario conhecer os 4ngulos
entre o sistema de orientagdo da amostra (Figura 3.6) DL, DT e DN e a projecdo dos
planos em relagdo a sua normal na esfera de referéncia, quanto aos angulos @ e 8 em

coordenadas esféricas, Figura 4.21.

Iz

-
A

/ Iy

Figura 4.21 — Relagdes entre coordenadas polar esféricas @ e f e coordenadas cartesianas

X

(co-senos diretores) 7,,r,,7, (adaptado Bunge, 1982).
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A relagfio entre os dngulos @ e S em coordenadas esféricas € o sistema
cartesiano Iy, Iy € r; da Figura 4.21 sdo as seguintes:

. =r-sen@cos

r,=r-sen®sinf (4.6)
r,=r-cos®
onde r € o comprimento do vetor.
Das equagdes 4.6, obte-se:
D =acosr,
[ = asen b —acos— “.7)
1-7, 1-r}

Freqiientemente ¢ usada a representagdo da orientagdo do cristal
(microscdpica), em materiais laminados com os indices de Miller na qual o plano do cristal

escolhido € paralelo ao plano de orientagdio da amostra (equivalente a equagdo 3.3),
g=(hkl)[uvw] (4.8)

onde: (%kl) € o plano do cristal na dire¢do normal DN do sistema da amostra € [uvw] & a
dire¢do de laminac¢do DL do sistema da amostra.
Da equacido 4.6 e equagdo 4.8 obte-se,
h=n-sen®, cos f,

k=n-sen®,,senf, 4.9)

L=n-cosDpy

com n=vh +k?+40% ¢

u =n"sen®,, cos P,
v=n'"sen®p senf,, (4.10)

w=n"cos D,,

com #'=vul+v: +w.

Usando-se as relagdes dos indices de Miller das dire¢des de laminacgiio e

normal (DL e DN), para coordenadas polares da diregdo normal obtém-se:

D,y =acos——€———
NI K+ 12

(4.11)
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k* h
= (SeN——— = A COS ——— (4.12)
Pon N NEYE
para coordenadas polares da dire¢do normal, e
@D, =a cos——W (4.13)
vu? +v +w’
(4.14)

v u
Pp, = ASen——— = 4 0§ ———
o Vu® +v? Vu® +v*

para coordenadas polares na dire¢do de laminacdo. As equagdes de 4.11 a 4.14 sfo relagdes
utilizadas para o sistema cristalino cibico utilizado para o calculo dos coeficientes
k.;‘ (h; ) descrito adiante. Para outros sistemas adaptam-se as equacgdes de 4.11 a 4.14 de

forma a se ter os dngulos @ e B em base das equagbes 4.9 e 4.10 para a simetria
microscopica utilizada. A relagfio entre os vértices da simetria microscopica devera ser
considerada, como no caso do sistema hexagonal, implementado no programa PAT, ha a
necessidade da relagdo ¢/a antes do processamento dos arquivos.

Para o céalculo dos dngulos @ e S para outras simetrias microscopicas utiliza-se

a seguintes equagoes (Krigbaum et al., 1964):

2 2 PR
acos f = él:(ﬁj + (Zbc—) + (ﬁ) } (4.15)
a c
2 2 —%
acosd7=§|:(—z-) +(§) ] (4.16)

onde: a, b e ¢ sdo os pardmetros de rede e A k £ indices de Miller em relagdio a simetria

macroscopica com diregdo (001).

4.2.1.2. Cilculo dos polindmios P,""(x) associados com os polinémios de Jacobi:

Defini¢do de P,""(x)(Gelfand et al., 1963):

Py = EDI {(e —m)(2+ n)\.r )

2°(—m)! | (£ +m)\(£—n)! @17
~(n-m) ~(nm) o
x(I-x) 2 -(I+x) ? [+ x)%m]

dxl—n



Implementagio computacional 65

para P (x) onde, £ = m = n, tem-se:

an(x) B (_1)(—111 . l-n-m (E —m)!(£+ n)' % § W
£ M =m)! | (L +m)I(L—n)
=

—(£~¢) -(£+¢) £-¢

(=% T (xS [(I—x)’_[(1+x)'“]J

= PH(x) = 2ie (4.18)
L PMG)= P ) = P W) = 2

O segundo termo possivel de ser calculado analiticamente € P (x) de maneira que:

Pty = D [(z —m)l(¢+ z)!]% 3
¢ 2°C-m)! | (L+m)IE-0)

L = (4.19)

—(¢-m) —(t+m)  ge-¢

(U= 7 xS [(J—x)l_'”(1+x)“'"]J

£=m  -m %
_ me sy (L) "0 (£-m)I(2¢)!
p/x=0=P""(0)= 2 (—m)l l: em)] ] (4.20)

Fazendo n:=¢-1 tem-se P,**'(x), aplicando na defini¢fio, tem-se:

PZ””“’(x) _ (=Dt . j-Dm [(Z — )+ (- ]))!:l% 3

2U~-m)! [ (+m)(—(L-D)
b= 4.21)
=((¢=1)-m) —((¢=1)+m) d!-(l—l)
x(I-x) 2 -(I+x) ? W[(z — %)+ x)""]
_qy=m _(f=1)-m )/ _ 4
p/x=0=Pr1(0)=2.m.(C1 1 (b=m)!(26=1)! (4.22)
2°(L—m)! (L+m)!

para os polindmios P, (x), tem-se:

n+l pO,n-1
a, b,

Po,n =
e ) o) (4.23)
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onde

af =\J(b+k)(t—k+1)

Estudo do sinal do polinémio para "

, para implementacdo de algoritmo.
1) caso para (m-n) positivo:

(0= 1

1=i

2> -1

iniciais (m—n)=<3 = —i

4=1

S=i

...

m-—n -
a) para m—n=par:>—2—=par:>i"'"=1;

b) para m—n=par:>—m—2—=impar:>i”"” =-1;

. m—n-—1 -
c)param—n=zmpar:>—2—=par:>1 =i,
d) para m —n = impar 3%—=impar:> "=,

ii) caso para (m-n) negativo, tem-se:
(1 = —i
2=-1
3=
4i=1
S=>-i

iniciais (m—n) =

onde:

m-—n
a) para m—n=par:>—2——=par:];

m-n :
b) para m —n = par ::>—2—=zmpar:——z;

, +1
c) para m—n=zmpar:>—7—=par:>1;

iii) para (=)™

a)para L—m= par = (-1)"" =1,

(4.24)
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b) para £ —m = impar = (-1)"" =-1.
Polindmios de P, (¢ = 0) fixos:
1) por definigfo,
P =1, (4.25)
2) por definigio,
P =0, (4.26)
3) P’ ¢ obtido pela seguinte relagio de recorréncia:
" £ poo (4.27)

P, =———FP
e+l (t+1) -1

Utilizando as equagdes 4.25, 4.26 e 4.27 ¢ possivel calcular as duas primeiras

colunas e linhas e as duas ultimas linhas e colunas das matrizes de £™(0). Utilizando as

equagdes de recorréncia para a coluna de mesmo indice €, € possivel obter todos os outros

polindmios.

Primeiro, escrevendo P,*" em fungfio da expressdo de recorréncia da linha

(indice n)temos:

_ 2im  2incos
a;+l})£m,n+1 _a;})[m,n 1 = . _ . ¢ P[m,n
sing sing

sing=1

ara ¢ =2 =
para ¢ =3 {cos¢=0

implicando, como resultado na expressio de recorréncia:
a;+11)lm,n+1 _ a:})em,n—l = ZimPZm,n
logo,

1
mn __ n+l pmn+i n pmn-|
P = 2im (ae P, —a,F, )

Pela férmula da recorréncia para a coluna (indice m), tem-se:

m+l pm+ln mpm-In _ ~. mn
ol P — o B = 2in,

Substituindo P,"" pela equagdo 4.17, obtém-se:

a;HngmH,n _ aemle—l,n = 21” (a;+11)£m,n+1 —a;'P,'"‘"-I)
2im

re-arranjando e cortando, tem-se:

(4.28)

(4.29)

(4.30)

4.31)

(4.32)
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n-1
ma;lHIP[mH,n _ na;ﬁl};;m,m-l + na;PIm "

ma,'

(4.33)

m~ln _
Pl =

com a equagdo 4.33 & possivel determinar o resto dos polindmios F,""(0).

m+1

Na implementagdo pode-se calcular os elementos de «,"ou «,"", que estd
definido na equagio 4.24, em uma sub-rotina aumentando o desempenho. E importante
salientar que o sinal dos polindmios da-se pelas condi¢Ges exigidas na matemdtica dos
nimeros complexos. Neste caso, também, foi implementada uma sub-rotina adequada para
se determinar o sinal.

nn

4.2.1.3. Célculo das constantes fundamentais 0,
A introdugfo dos coeficientes O,"” tém por objetivo transformar os valores do
P™" imaginarios em valores reais. Os Q,;"" s#o definidos como:
. (cos ;) =i™" P"" (cos ) (4.34)
- Estudos dos i"*", ao qual se aplica o algoritmo:

par = real
m + n = ’ . 3 r »
impar = imagindrio - puro

(+)=iP""

se - impar I .
(=)= i P =P

Da mesma forma que no caso aplicado aos P/"(4), o sinal é tratado

separadamente empregando-se a matematica dos niimeros complexos.

4.2.1.4. Calculo dos coeficientes de Fourier a,”"" :

Os polindmios de Jacobi, definidos por Bunge (Bunge, 1982), podem ser
expresso na forma de uma série de Fourier:
[4
1_)[»1,)1(¢) = Zazn,n,semt (435)
s==£

Uma vez que os coeficientes sfio independentes dos angulos @, os coeficientes

mn,s

a,”™ podem ser definidos como:

a;n,n,s — l-m+n+2le,s (¢ - A) . Pen,s (q) = %) (436)

mn

Utilizando os coeficientes 9, , tem-se:
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a;n,n,s —__yms s (437)

Xy I3

mn

esta equagdo pode ser utilizada no lugar da equagdo 4.34, uma vez que Q,”" ja estlo

calculados.

4.2.1.5. Calculo dos coeficientes a,""*:
Os polindémios sdo reais ou puramente imaginérios dependendo do resultado de
m-+n. Pode-se separar a equagéo 4.35 em:

a) para m+n par

[4
P (@) =a}"’ +2) a)"™ cos(sp)
s=1

(4.38)
b) para m+n impar
[4
P(4)=2iD a)"™ sin(sp) (4.39)
s=1
Definindo:
a;m,n,s = 0
s s (M T 0= par (4.40)
a,"" =2a,""
e
a;m,n,s — 0 )
- m+ n = impar (4.41)
a,""* = 2ia;""
Logo,
4
m+n=par= P""()= a"" cos(s¢) (4.42)
§=0
e
£
m+n=impar = P""(¢) = Z a,;"" sim(s¢) (4.43)
s=1

4.2.1.6. Cilculo das fungdes associadas de Legendre:
Da mesma maneira que os polindmios, as fungdes associadas de Legendre
podem ser expressas como uma série de Fourier:
p— 4 .
PM(9)=2aie” (4.44)
s=—f

com os coeficientes a;""" definidos como:
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m,0,s s=m 2 m,s ms 1 2’€+1 m,0,s mys __ 2m 2Z+1 m,0,s
a =i 2€+1a(’ = q, =—i_—m 3 a,”"” = a,” =i v a, (4.45)

m.n,s

Das relagdes de comutagdo dos indices implica que a;""* =0 = £+ s = impar ,

portanto, isto requer que a somatéria seja feita somente sobre os pares ou somente sobre os
impares.

Analogamente as defini¢des dadas pelas equagdes 4.44 e 4.45:

‘mb6 _ _mp
a,l = m= par (4.46)
a,”’ =2a;"”"
e
a'm,0 —
: m = impar (4.47)
a[m,s = 2ia;n,s
Conseqiientemente tem-se:
4
Br($)=3 a" cos(sp) > m= par (4.48)
s=0
e
[4
P"($)=> a"" sin(s$)~>m = impar (4.49)

s=1

4.2.1.7. Cilculo dos coeficientes B."*

Os coeficientes B s@o necessarios para construir as fungdes harménicas

esféricas simples ou generalizadas para a simétrica cubica microscédpica. Estas fungdes
simetrizadas podem ser determinadas pela aplicagdo de operadores matematicos, os quais
sdo chamados de operadores de proje¢io ou co-seno diretor, para a fun¢iio ordinaria
(Wagner 1982). No caso da simetria clibica, mais complexa, o uso do co-seno diretor leva
a um conjunto de fungdes a partir das quais pode-se extrair um conjunto de fungdes

ortogonais normalizadas as quais sdo simetrizadas (o algoritmo implementado ¢ iterativo).

Com o céalculo dos B pode-se assim calcular as fung®es harmdnicas

esféricas generalizadas T -Q‘"; (¢, D, 0,).
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4.2.1.8. Calculo de k’; (h;) para simetria cabica

As harménicas esféricas simetrizadas para a simetria ciibica, k' (4, ), onde A; €

relativo ao plano, sdo definidas como:

: [
k4 (h)= ZB-;'"*‘B"""(@,.)cos(mﬂ,-—6%] (4.50)
m=0
Am=4
0= ¢ = par

onde: 6 =
1= ¢ =impar

Os valores de @, e f; sdo os dngulos conseguidos pelas equagdes 4.13 ¢ 4.14.

4.2.1.9. Calculo de kﬁ‘ (h;) para outras simetrias

A aplicagfio do co-seno diretor para se determinar k;‘ (h;) leva a expressGes

analiticas a serem mais simples que na simetria ciibica. Pode-se calcular os termos das
harmonicas esféricas simetrizadas para o sub-grupo holoédrico (que tem todas as faces
exigidas para a simetria completa) para todo sistema cristalino (exceto para triclinica).

Somente simetrias com rotagdo serdo levadas em conta na simetria da fungdo textura

(Bunge et al., 1980; Esling, 1981). Desta maneira temos que as fungdes k‘; (h, )sdo
exatamente as mesmas quando, por exemplo, o grupo de ponto de simetria de dois
materiais sdo 3-m e 32. No programa, o célculo € realizado para os seguintes grupos de
simetria: 6/ mmm,-622--3m, 32,4/ mmm,-422,-mmm,222,2/ m,2. Para este calculos, o
sistema de coordenadas do cristal (x,),z) em cartesianas, € assumido ser fixo no cristal de
maneira que y coincide com o duplo eixo € z com o eixo de maior ordem J entre os eixos
remanescente. Esta condi¢do leva a um conjunto ndo usual de sistema de coordenadas no

caso da simetria monoclinica na qual y coincide com o eixo duplo e z com um eixo de
ordem (J- /).

Para estas condi¢Ges as harmoOnicas simetrizadas k;‘ ( h, ) sdo dadas por:
ke (h) =k (@, B,) = e(n A (~1)" B (@, )coslt B,-57/)  @5D)

com: & =0 para £= impar e, § = Ipara {= par, m'=J(u+1), onde J € a ordem de

simetria do eixo z (isto é: 6,4,3,2,oul)e 0<m'<{.

Estas funcdes sdo calculadas para:

CoMISSKO NACIONAL BE EMERGIA NUCLERR/SP-IPEN
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_ Y _ 7.
gd=(2) Pse-p=1 (4.52)
=1-se-p+l.

Os valores de @, e S, sdo os Angulos calculados pelas equagdes 4.15 € 4.16 na

sua variag#o para o sistema cristalino requisitado.
A existéncia de eixos duplos paralelos a y implica que uma fungéo k.4 (h;) €

definida como a soma de duas harmdnicas ordinarias k" (4, ), com valores de m’ opostos,

assim levando ao fator co-seno na equagédo 4.51. Além disso, o eixo de multiplicidade J
paralelo a z introduz uma regra de sele¢do: m’ ¢ multiplo de J.

Quando ndo ha eixo duplo paralelo a y, como € o caso para grupos de simetria
pontual: 6mm,6,6,3m3,3,4mm 4/ m-4,4,m a fungio simetrizada k* (h) aparece

como uma harménica k.; (h;) particular a qual satisfaz , para este indice m’, a regra de

selegdo imposta pelo eixo de simetria paralelo a z. Nestes casos, na sub-rotina do programa

desta fungdes kf (h;) séo calculadas trocando a equagéo (4.50) por :

N N Lo, ., '
k4 (h) =kt (D, )= k%Y (D, 8,)(22) B (@,)- o™ (4.53)
com, m'=J(u +1) mas agora com —/£<m'<{. O grupo pontual 6m2-e-42m tem o

mesmo sub-grupo rotacional como 32 e 222, respectivamente.

4.2.2. Rotinas de cilculo dos coeficiente C!*

Para o célculo dos coeficiente C;” foram implementadas rotinas seguindo o

procedimento de cilculo desenvolvido por Bunge (1982) utilizando dados experimentais
de figura de pélos incompleta obtidos somente por reflexdo. Utilizando a equagdio 3.51 e
separando os termos importantes, a rotina de célculo segue o fluxo de dados a seguir:

a) Normalizagio dos dados (equagdo 3.42);

b) Calculo da integral de todo espago de todas as figuras de pdlos ao quadrado;

¢) Calculo dos termos a,” (h; ) (equagdo 3.45);

d) Célculo dos termos ¢ (equagdo 3.55);
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e) Calculo dos termos o/ (equagdo 3.48);

f) Montagem do sistema linear de equagdes (equagdo 3.51);

g) Calculo dos termos C}".

O método gera um sistema linear de 124 incognitas com 124 equagdes , sabendo que

C}' =1, é possivel calcular os coeficientes aplicando um algoritmo de inversdo de matriz.

4.2.3. Calculo da fungio distribuiciio de orientagdes

O célculo da FDO em fungéo dos dngulos de Euler f(g)= f(¢, D,p,) €
feita no sistema de coordenadas da amostra. Como descrito anteriormente, no caso de
chapas laminadas (sistema macroscépico ortorrdmbico) os eixos cristalinos (100), (010) e
(001) coincidem com as diregdes de laminagdo, transversal e normal respectivamente,
quando ¢;, @ e @, sdo iguais a zero.

A f(g) pode ser expandida em série,
L ¢ ¢
f(8)=22-2CrTYy (4.54)

=0 p=—~t v=-¢

onde,

- L4 [ .
Ty = A AT (g) (4.55)

m=—f n=-¢{

com T,” =e"”P"(cos®)e™ , os termos A4"e A} s#o determinados de forma a

reproduzir a f{g) da simetria da amostra e da simetria cristalina. A equagfo 4.55 é a fungfio

harmoénica esférica generalizada. No caso de simetria néo ctibica os coeficientes 4.7 so

de fécil determinagfo. A equagdo 4.53 pode ser expandida em:

L e/4 £
T4 =¢g,N2rn) B [ D a;"™ cos(sD)cos(me, )cos(ng, ) -

m=0 5=0,2,..

, (4.56)
- Za;”'"" cos(s@ )cos(me, )cos(ng, )J

s=1,3,..
com

l,para-m=20

£, = (4.57)
1/2, para-m#+0

Os valores de f{g) sdo calculados em passos espagados de 5°. O grafico da FDO

entdo obedecera este espagamento angular em se¢des de ¢; ou de 2. Em implementagio
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5. Resultados experimentais

Para verificagdo do funcionamento do programa PAT, alguns resultados aqui
sdo demonstrados. O programa PAT foi desenvolvido para amostras com simetria
macroscopica ortorrdmbica e simetrias microscopicas do tipo: cubica de face centrada
(CFC), cubica de corpo centrado (CCC) e hexagonal. Foram feitas analises de materiais de
interesse tecnolégico e de desenvolvimento, surgidos em trabalhos conjuntos, com a
industria e pesquisadores da area.

Os materiais mais pesquisados de simetria microscopica ctibica s&o: aluminio e

suas ligas, ago € suas ligas. Para materias de simetria microscopica hexagonal: titanio.

5.1 Aluminio laminado

O aluminio ¢ amplamente pesquisado devido as varias caracteristicas quimico-
fisicas. O seu emprego € muito requerido na industria de embalagens, desde folhas (papel
aluminio) até latas de acondicionamento de bebidas e de uso estrutural em veiculos
aeronauticos e terrestres. H4, também, uma procura deste material em relagdo as suas ligas
para substituicdo de pegas mecénicas devido a sua leveza e baixa oxidagfio. O aluminio
pode ser produzido através de lingote convencional para posterior fabricagfo de pegas ou
laminag@io para produgdo de chapas. Dai a necessidade de se conhecer a textura para
aplicacdo de .conformagdo mecéanica como, por exemplo, embutimento na fabricagdo de
latas e afins e de longarinas. A industria tem produzido chapas de aluminio através de
lingoteamento continuo (Caster), trazendo com isto, uma economia de energia para a
produgdo de chapas eliminando vérios processos de laminago.

No decorrer deste trabalho, foi realizado um estudo em conjunto com a
Companhia Brasileira de Aluminio — CBA para andlise de textura de chapas de aluminio
produzidas através de lingoteamento continuo. As chapas estudadas, provenientes deste
processo, possuiam 7mm de espessura. Foram realizadas medidas na superficie da amostra,
a Y da superficie relativa a espessura e a /2 da espessura da amostra. Os resultados das

FDO’s sdo mostrados nas Figuras 5.1, 5.2 ¢ 5.3.
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Como pode ser visto, a FDO ¢ calculada para o dngulo constante até 55°, que
no caso ¢ o angulo ¢,. Isto ¢, devido a simetria microscdpica hexagonal o espelhamento
(“mirror’) é de 55°.

Comparando-se as FDO’s, Figura 5.14 e Figura 5.15, verifica-se uma

semelhanga indicando que o programa esté funcionando corretamente para esta simetria.
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6. Conclusdes

Considerando-se os objetivos propostos pode-se concluir que:

Para o calculo da fungfo distribuicio de orientagdes (FDO) foram
implementadas rotinas de calculo dos polindmios de Legendre e dos harmdnicos esféricos
de superficie para a simetria macroscdpica ortorrdmbica e simetria microscopia cubica e
hexagonal, isto se d4 em tempo real, facilitando ao analista escolher pardmetros como:
passo de varredura dos dngulos a e B e, possibilidade de levantamento de sec¢des da FDO
em valores diferentes ao padrdo em implementagio futura.

Para a corre¢éio da desfocalizacdo utiliza-se um arquivo de dados que pode ser
editado pelo analista de maneira facil, permitindo uma maior diversidade na escolha de
geometria de fendas da optica do gonidmetro de raios X. Para a correcio da radiagdo de
fundo (B.G.) o programa verifica a validade do dado ponto-a-ponto pelo desvio quadratico
para que ndo ocorra erro na subtragéo. O programa também verifica se os indices de Miller
(hkl) estdo vélidos quanto ao seu sistema microscopico (CFC ou CCC). Todos este fatores
ajudam o analista a nfo incorrer em €rros COMUNS NO Processo.

Para o grafico da FDO, em sua representagdo em duas dimensdes (2D), foi
utilizado um algoritmo de triangulagdio por meio de calculo vetorial desenvolvido em
linguagem nativa do compilador (Pascal) melhorando a performance do programa. Para a
representa¢do grifica em trés dimensdes (3D), foi utilizado um componente para Object
Pascal fornecido pela Steema® Software em versdo teste. A representagdo em 3D € de
grande ajuda ao analista sendo esta representa¢do tem sido muito utilizada atualmente nos
trabalhos de estudo de textura devido a maior facilidade de visualizagdo.

A utilizagdo do programa por diversos pesquisadores e estudantes permitiu o
aprimoramento da interface com o usuério (‘user friendly’). Sugestdes, indica¢des de erros
de operagdo ou de execugdes na fase de desenvolvimento do programa, foram de grande

valia para a criagdo de uma interface auto-explicativa e para implementagdo de rotinas
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visando o célculo de pardmetros que possibilitaram um estudo melhor da textura. Esta fase
mostrou-se essencial para se atingir o objetivo de realizar um programa de facil utiliza¢do e
livre de erros ndo teria sido atingido.

Finalmente, a comparacio entre resultados obtidos utilizando este programa
com os da literatura mostrarem-se coerentes, 0 que permitiu concluir que os algoritmos

implementados estdo de acordo e livres de erros.
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ANEXO A - continuagio
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ANFEXO B

unit BBLPascal;
interface

uses
Windows, Messages, SysUtils, Variants, Classes, Graphics, Controls, Forms,
Dialogs, StdCtrls, Math, ComCtrls, Grids, ExtCtrls;

type
TBBL = class(TForm)
Legendre: TButton;
ProgressBarl: TProgressBar;
CubSym: TButton;
Edit1: TEdit;
Edit2: TEdit;
Edit3: TEdit;
Edit4: TEdit;
Edit5: TEdit;
Edit6: TEdit;
GroupBox1: TGroupBox;
Edit7: TEdit;
Edit8: TEdit;
Labell: TLabel;
Label2: TLabel;
Label3: TLabel;
Label4: TLabel;
Label5: TLabel,
Label6: TLabel;
Label7: TLabel;
Label8: TLabel;
Button3: TButton;
Edit9: TEdit;
Edit10: TEdit;
Label10: TLabel,
BKcub: TButton,
BKNoCub: TButton;
Labelll: TLabel;
StepPhi: TEdit;
Label9: TLabel;
StringGrid1: TStringGrid;
GroupBox2: TGroupBox;
RadioGroup1: TRadioGroup;
RBCubic: TRadioButton;
RBNoCubic: TRadioButton;
function alpha(L: integer ; N: Integer): Real;
function sinal(l,m,n:integer):real;
function fatorial(k:integer).extended;
Function Sinallm(m:integer):real;
procedure LegendreClick(Sender: TObject);
procedure CSym;
Procedure KCubSym,;
procedure CubSymClick(Sender: TObject);
procedure Button3Click(Sender: TObject),
procedure BKcubClick(Sender: TObject); /Calculo dos B(L,M,MU);
Procedure KNoCubSym;
procedure BKNoCubClick(Sender: TObject);
procedure FormCreate(Sender: TObject);
procedure RBNoCubicClick(Sender: TObject);
procedure RBCubicClick(Sender: TObject);
private
{ Private declarations }
public
{ Public declarations }
P:array[0..34,0..34,0..34] of Extended;
Q:array[0..34,0..34,0..34] of Extended;
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ANEXO B - CONTINUACAO

a:array[0..34,0..34,0..34,0..34] of extended;
aaarray[0..34,0..34,0..34] of extended;
aalinha:array[0..34,0..34,0..34] of extended;
alinha:array[0..34,0..34,0..34,0..34] of extended;
CP:array[0..34,0..34,0..34,0..18] of Extended,
SP:array[0..34,0..34,0..34,0..18] of Extended;
//Pol.Legendre Associado (cos phi)
CPbarra:array[0..34,0..34,0..36] of Extended;
//Pol.Legendre Associado (sin phi)
SPBarra:array[0..34,0..34,0..36] of Extended;
B:array[0..34,0..34,0..34] of extended;
CK:array[0..34,0..34,1..12] of extended;
NCk:array[0..34,0..34,1..12] of extended;
Lmax:integer;

kAngPHI:array [1..14] of extended;
kAngbeta:array [1..14] of extended;

end,;
const
{ Numero de Harmonico Esfericos Simetricos (NHES) ordem PAR para amostra
com simetria ortorombica figura 4.4 bunge -obs: valor '-1' ndo se aplica
serie de L
=(024,68101214,16,182022,24,26,2830,32,34) }
NHESP:array[0..4,0..17] of integer
{axial} =((-1,-1,-1,-1,-1,-1,-1,-1, 1, 1, 1, 1, 1, 1, 1, 1, 1, 1),
{Cubico} (1,0,1,1,1,1,2,1,2,2,2,2,3,2,3,3,3,3),
thex}  (-1,-1,-1,-1,1,1,3,3,3,4,4,4,5,5,5, 6,6, 6),
{Tetra} (1,1,2,2,3,3,4,4,5,5,6,6,7,7,8,8,9,9),
{Orto}  (1,2,3,4,5,6,7,8,9,10,11,12,13,14,15,16,17,18));

1'5;5:’!4’:

s

{Numero harmonico Esferica Simetricos para ordem IMPAR para
varios grupos de simetria para amostra com simetria ortorombica
- figura 14.1 bunge -obs: valor -1' ndo se aplica
serie de L
=(1375,7911131517,1921,23,2527,2931,33,35)}
NHESI :array[0..4,0..17] of integer
{axial} = ((-1,-1,-1,-1,-1,~1,-1,-1,-1,-1,-1,-1,-1, 1, 1, 1, 1, 1),
{cubico} (-1,-1,-1,0,1,0,1,1,1,1,2,1,2,2,2,2,3,2),
{hex}  (-1,-1,-1,-1,-1,-1,2,2,2,3,3,3,4,4,4,5,5, 5),
{tetra} (-1,0,1,1,2,2,3,3,4,4,5,5,6,6,7,7,8,8),
{orto} (0,1,2,3,4,56,7,8,9,10,11,12,13,14,15,16,17));

{numero harmonico Esferica Simetricos para ordem PAR ¢ IMPAR
obs "-1' nao se aplica
indices
(0,1,2,3,4,56,7,891011,12,13,14,15,16,17,18,19,
21,22,23,24,25,26,27,28,29,30,31,32,33,34)}
NHES :array[0..4,0..35] of integer
{axial} = ((-1,-1,-1,-1,-1,-1,-1,-1,-1,-1,-1,-1,-1,-1,-1,-1, 1,-1, 1,-1,
-, -1, -1, , 1, 1,1,1,1, 1,1, 1, 1),
{cubico} (1,-1,0,-1,1,-1,1,0,1,1, 1,0, 1,1,2,1,2,1,
2,2,2,1,3,2,2,2,3,2,3,2,3,3 X
1,-1, 1,-1
5,6,5
7

3,2,3,2,4,3,
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ANEXO B - CONTINUACAO

{Angulos de Phi e Beta hkl-Eixo cristalograficos entre o plano (100)
eosplanos 100, 110,111, 210, 211, 221, 310, 311,320,321,322,331,332,410,411}
DAng :array [1..2,1..12] of extended

= (pi/2,pi/2,0.955316618124509,0.4636476090008006,0.615479708670387,

0.841068670567930,0.321750554396642,0.440510663004699,0,0,0,0),
(0 ,pi/4, pi/4, 0, pi/4,
1.10714871779409, 0, pi/4,0,0,0,0));

CubAngPHIL:array [1..15] of extended
=( 90, 90,54.74,26.56,35.26,48.19,18.43,25.24,0{33.69},0{36.7} ,
0{43.31}, 0{46.51},50.24,14.04,19.47);

CubAngbeta:array [1..15] of extended
=( 90, 45, 45,0{63.43},45{65.90},63.43,0{71.56},45{72.45},
0{56.32},0{57.69},0{60.98},0{76.74},64.76,75.96,76.37);

var
BBL: TBBL;
//Pol. Legendre P[l,m,n] phi=pi/2
{P:array[0..34,0..34,0..34] of Extended;
Q:array[0..34,0..34,0..34] of Extended;
a:array[0..34,0..34,0..34,0..34] of extended;
aa:array[0..34,0..34,0..34] of extended;
aalinha:array[0..34,0..34,0..34] of extended;
alinha:array[0..34,0..34,0..34,0..34] of extended,;
CP:array[0..34,0..34,0..34,0..18] of Extended,
SP:array[0..34,0..34,0..34,0..18] of Extended;
//Pol.Legendre Associado (cos phi)
CPbarra:array[0..34,0..34,0..36] of Extended;
//Pol.Legendre Associado (sin phi)
SPBarra:array[0..34,0..34,0..36] of Extended;
B:array[0..34,0..34,0..34] of extended;
CK:array[0..34,0..34,0..12] of extended,
NCk:array[0..34,0..34,0..12] of extended;
Lmax:integer;
kAngPHI:array [1..14] of extended,
kAngbeta:array [1..14] of extended; }

implementation
{3$R *.dfm)

procedure TBBL.LegendreClick(Sender: TObject);
var

L,Imaism,Imenosm,m,n,lmax,ni,s:integer;
numpasso,nang:integer;

j:longint;

Al,A2,A3,phi,passo:extended;

PB:textfile;

begin

Imax:=34;

// Atribui valores para os polinomios constantes
P[0,0,0]:=1;
P[1,0,0]:=0;
for I:=1 to Imax do
for m:=1 to Imax do
begin
if (1 mod 2 = 0) and (m mod 2 <> 0) then P[l,m,0]:=0;
if (1 mod 2 <> 0) and (m mod 2 = 0) then P[1,m,0]:=0;
end,;

// Calcula os polinomios P(1=I,m=0,n=0)
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ANEXO B - CONTINUACAO

For 1:=2 to Imax do

begin

P(1,0,01:= -((1-1)/1)*P[1-2,0,0];

end;
// Caleula o polinomio P(I=l, m=in=]) eq.(2)
For I:=1 to lmax do

begin

P[LLI]:=1/power(2,1);

end;

Plmli]} /leq.(4)

For I:=1 to Lmax do
Form:=0toldo
begin

n:=l;
IMenosm:=]-m;
Imaism:=]+m;
Al:=fatorial(Imenosm)*fatorial(2*1);
A2:=fatorial(Imaism);
A3:=power(2,l)*fatorial(Imenosm);
Pfl,m,n}:=(sinal(l,m,n)/A3) * sqrt(Al / A2),
P[l,n,m]:=P[l,m,n];

end;
{Pllmi-1]} /leq. (6)

For I:=2 to Lmax do
for m:=1 downto 1 do

begin
n:=l-1;
IMenosm:=]-m;
IMaism:=l+m;
Al:=fatorial(Imenosm)*fatorial(2*1-1);
A2:=fatortal(Imaism);
A3:=power(2,])*fatorial(lmenosm);
P[l,m,n]:=2*m*(sinal(l,m,n)/A3)*sqrt(A1/A2);
P[l,n,m]:=P[l,m,n];

end;

{polinomios P[1,0,n] } //equacao 7

For 1:=3 to Lmax do
For n:=[-1 downto 2 do
Begin
P{1,0,n-1]:=alpha(l,n+1)*P[1,0,n+1}/alpha(l,n);
P{1,n-1,0]:=P[1,0,n-1];
end;

{polinomios por triangulacao} //equacao 17

For I:= 3 to Lmax do
for m:=1-1 downto 2 do
for n'=1-2 downto 1 do
begin
Al:=(n*alpha(l,n+1)*P[l,m,n+1]);
A2:=(n*alpha(l,n)*P[l,m,n-11);
A3:=(m*alpha(l,m+1)*P[l,m+1,n]);
P[L,m-1,n}:= (A3+A2-Al)/(m*alpha(l,m));
end;

{Calculo dos Q[l,m,n]}  /lequacao 18
For I:= 0 to Lmax do



Anexos

ANEXO B - CONTINUACAO

Form:=0to l do
Forn:=0tomdo
Begin
Q[l,m,n]:=sinal(-1,m,n)*P[l,m,n];
Q[1,n,m]:=Q[l,m,n];

end;

{calculo dos afl,m,ns] e a'llmns]} /eq21)
For 1:=0 to Imax do
Form:=0to1do
For n:= 0 to m do
Fors:==0toldo
begin
A1:=Q[l,m,s);
A2:=Q[Ln,s];
A3:=A1*A2;
a[l,m,n,s]:=A3;
if (mtn) mod 2=0
then begin
if s=0 then alinhafl,m,n,s]:=A3
else alinha[l,m,n,s]:=2*A3;
end
else begin
if s=0 then alinhafl,m,n,s):=0
else alinha[l,m,n,s]:=2*A3;
end;
end;

//polinomios P[l,m,n] com passo 5 graus
passo:=strtofloat(StepPhi. Text); //em graus
numpasso:= 90 div 5; // numero de passos
//For nang:= 0 to numpasso do
//begin
ProgressBarl.Max:=Imax;
ProgressBarl.Min:=1;
progressbarl.Step:=1;
For I:'=1 to Imax do
begin
ProgressBarl .Steplt;
Form:=0toldo
Forn:=0toldo
For nang:=0 to numpasso do
begin
phi:=degtorad(nang*passo);
if (m+n) mod 2 =0
then //se m+n par calcula
begin
CP[l,m,n,nang]:=0;
fors=0to!ldo
begin
CP[l,m,n,nang]:=CP[l,m,n,nang]
+alinha[l,m,n,s]*cos(s*phi);
end;
end
else
begin
SP[l,m,n,nang):=0;
For s:=0 to 1 do
begin
SP[l,m,n,nang]:=SP[l,m,n,nang]
+alinha[l,m,n,s]*sin(s*phi);
end;
end;
end;
end;
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// calculo do afl,m,s]

for I:= 0 to Imax do
form:=0toldo
fors:=0toldo
begin
Al=l
A2:=a[l,m,0,s]*Sqrt((2*A1+1)/(2))*Sinallm(m);
aa[l,m,s]:=A2;
if (m)mod2=0
then begin
if 5=0 then aalinhafl,m,s]:=A2
else aalinha[l,m,s]:=2*A2;
end
else begin
if s=0 then aalinha[l,m,s]:=0
else aalinhafl,m,s):=2*A2;
end;
end;

//polinomios P[l,m] com passo 5 graus - pode ser mudado
passo:=5; //em graus
numpasso:= 36;//90 div passo; // numero de passos
assignfile(PB,'c:/pat/PBarra.dat');
rewrite(PB);
ProgressBar1.Max:=36;
ProgressBarl.Min:=0;
progtessbarl.Step:=0;
//For nang:= 0 to 36 do
/lbegin
//ProgressBarl.Steplt;
For 1:= 0 to Imax do
begin
Form=0toldo
For nang:= 0 to 36 do
begin
ProgressBarl.Steplt;
phi:=degtorad(nang*passo);
if (m) mod 2 =0
then
begin
CPBarra[l,m,nang]:=0;
fors:==0toldo
begin
CPBarra[l,m,nang]:=CPBarra[l,m,nang]
+aalinha[l,m,s]*cos(s*phi);
/1 if CPBarra[l,m,nang]<1E-17 then CPBarrafl,m,nang]:=0;
end;
if 1 mod 2 =0 then
write(PB,{'P[',,’,",m,",",nang*5,"]:", }CPBarra[l,m,nang],’ ");
end
else
begin
SPBarrafl,m,nang]:=0;
Fors:==0toldo
begin
SPbarra[l,m,nang]:=SPBarra[l,m,nang]
+aalinha[l,m,s]*sin(s*phi);
end;
end;
end;
writeln(PB);
end;
/lend;
closefile(PB);
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Csym; //Cubic simetria
End;

Function TBBL.Sinallm(m:integer):real;
begin
case m of
O:sinallm:=1;
1:sinalim:=1;
2:sinallm:=-1;
3:sinallm:=-1;
else
if m mod 2 = 0 then if (m div 2) mod 2=0
then sinallm:=1
else sinallm:=-1
else if (m-1) div 2) mod 2 =0
then sinallm:=1
else sinallm:=-1;
end;
end;

function TBBL.alpha(L: integer ; N: Integer): Real;

begin
alpha:=sqrt((LAN)*(L+1-N));
end;

function TBBL.fatorial(k:integer):extended;
var
izinteger;
fat:longint;
begin
if (k=0) or (k=1) then begin Result:=1; exit; end,;
if k<0 then begin Result:=0; exit; end;

Result:=k;
for i:= k downto 2 do
begin
Result:=Result*(i-1);
end;
// Result:=fat;
end;

function TBBL.sinal(l,m,n:integer):real;
var
nm,lm,sinalnm:integer;
begin
if I>=0 then {sinal para os P{i,m,n}}
begin
nm:=n-m;
Im:=l-m;
end
else {sinal par os Q[l,m,n]}
begin
nm:=n+m;
if (nm mod 2) <> 0 then nm:=nm+1; //se soma impar existe mais 1 i
Im:=0; {define como par}
end;
if nm>=0
then
case nm of
0:sinalnm:=1;
1:sinalnm:=1;
2:sinalnm:=-1;
3:sinalnm:=-1;
else

COMISSEO NACIONAL DE EMERGIA NUCLEAR/SP-IPEN
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if nm mod 2 = 0 then if (nm div 2) mod 2 =0
then sinalnm:=1
else sinalnm:=-1
else if ((nm-1) div 2) mod 2 =0
then sinalnm:=1
else sinalnm:=-1;
end
else
begin
nm:=abs(nm);
case nm of
1:sinalnm:=-1;
2:sinalnm:=-1;
3:sinalnm:= 1;
else
if nm mod 2 = 0 then if (nm div 2) mod 2=0
then sinalnm:=1
else sinalnm:=-1
else if (nm+1) div 2) mod 2 =0
then sinalnm:=1
else sinalnm:=-1;
end;
end;

if Im mod 2 = 0 then sinal:=sinalnm else sinal:=-sinalnm;

end;

Procedure TBBL.CSym;

var
Lmin,Lmax,LP,J,I,Klin,LPS1,IDIMH,L,LL,JJ,J1,J11,IDIMS,
DLFAC,IDDIMS,Ims1,Hine,Jcolon, IMINS, IL:integer;
m,n,muy,Incm:integer;
DPISQ,DPISQD,D1,DDIMS,DNorm,Ajd:Extended;
Dproj:array [0..34,0..34] of extended,;

DReduc:array [0..34,0..34] of extended;
//DBB:array[0..34,0..34,0..34] of extended;
qdata:textfile;

begin
assignfile(Qdata,'c:\pat\BImmu.txt');
rewrite(qdata);
Lmin:=4;
Lmax:=34;
LP:=1;
Incm:=4;
DPISQ:=sqrt(pi);
DPISQD:=DPISQ*sqrt(2);
L:=Lmin;
repeat
If (L mod 2) <> 0 then DLFAC:=0 else DLfac:=1;
Idimh:=L div incm;
m:=0;
repeat
n:=0;
repeat
ii:==m div Incm;
1i=n div Incm;
D1:=Q[L,m,n];
if n<0 then begin
if m=n then Dproj[ii,jj]:=(1+4*D1)/3
else Dproj[ii,Jj]:=4*D1/3;
end
else begin
if m=0 then Dproj{ii,jj}:=(DLfac+2*D1)/3
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else Dprojlii,jjl:=2*sqrt(2)*D1/3;
end;
Dproj[jj,ii]:=Dprojlii,jjl;
ni=n+4;
until n > m;
m:=m+4;
untilm>L;
DDIMS:=0;
For I:=0 to (Idimh) do
DDIMS:=DDIMS+Dproj[L]];
IDIMS:=Round(DDIMS);
I:=L div Incm;
IMINS:=(Idimh)-IDIMS;

if I-Imins > 0 then
begin
While i>0 do
if Dproj[i,i] > 0.0001
then
begin
Dnorm:=sqrt(dproj[i,i]);
for j:==0 to Idimh do
begin
Dreducli,j]:=dproj[i,j}/dnorm;
Dproji,j}:=Dproj[i,jl/Dproj[i,il;
end;
W Imsl:=I;
for Iline:=0 to I-1 do
for Jeolon:=0 to (L div Incm) do
begin
Dproj[Iline,Jcolon]:=Dproj[Iline,Jcolon]-Dproj[I,Jcolon]*Dproj[1line,I];
end;
i=i-1;
end
else
i=i-1;
end;
writeln(qdata,'L:',1);
For I'=Imins+1 to (Idimh)do
begin
mu:=Idimh-i+1;
Dreduc[i,0]:=Dreduc[i,0]/DPISQD;
B[l,mu,0]:=Dreducf[i,0];
writeln(qdata,'B(,1,',",mv,",',0,"):",B[l,mu,0] );

For j:= 1 to Idimh do

begin
Dreduc[i,j]:=Dreduc[i,j]/DPISQ;
m:=j*Incm;
B[l,mu,m]:=Dreduc[i,j];
writeln(qdata,'B(,1,",",mu,’,",m,"):,B[l,mu,m] );

end;

end;

L:=L+LP;
until L>Lmax;
for i:=0 to Lmax do B[0,0,i]:=1;
closefile(qdata);

end;

Procedure TBBL.KCubSym;

var
IncL,NumPlanos,plano,IndexNHES,L,mu,nn,m1,m2,m3,n:integer;
CT,CF,C:extended;
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KCS:textfile;
begin
assignfile(KCS,'c:\pat\FHK..txt');
rewrite(KCS);
IncL:=1;
NumPlanos:=8;
Lmax:=34;
for plano:=1 to NumPlanos do
begin
L:=0;
repeat
IndexNHES:=NHES[1,L];
while IndexNHES < 0 do
begin
L:=L+IncL;
IndexNHES:=NHESJ[1,L];
end;
CT:=sqrt(L*4+2);
for mu:=0 to NHES[1,L] do
begin
c:=0;
for nn:=0 to (L div 4) do
begin
n:=nn*4;
CF:=QI[L,0,01*Q[L,0,n}*CT/2;
ml:=2;
if n=0 then m2:=2 else m2:=n;
m3:=0;
repeat
if n=0 then m3:=0
else if m2>m1 then m3:=m3+2
else m3:=n;
CF:=CF+Q[L,m2,m3}*Q[L,m1,0]*CT*cos(m1*degtorad(CubAngPHI[plano]));
ml:=ml+2;
if m1>m2 then begin
if m2=ml then m2:=ml else m2:=m2+2
end
else if m1=L then m2:=m1l,
until ml > L;
C:=C+cos(n*DegtoRad(CubAngbeta[plano]))*CF*B[L,mu,n];
end;
CKI[L,mu,plano]:=C;
writeln(KCS,'L:",L,' mu:',;mu,' P:',plano,C);
end;
L:=L+IncL;
until L>Lmax;
end;
closefile(KCS);

end;

procedure TBBL.CubSymClick(Sender: TObject);
begin

csym,;

end;

procedure TBBL.Button3Click(Sender: TObject);
var

h1,k1,11,h2,k2,12:integer;

a,c,pl,p2,phi:extended;

begin

h1:=strtoint(edit1.text);

k1:=strtoint(edit2.text);

11:=strtoint(edit3.text);

h2:=strtoint(edit4.text);
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k2:=strtoint(edit5.text);

12:=strtoint(edit6.text);

a:=strtofloat(edit7. Text);

c:=strtofloat(edit8.Text);

P1:=(h1*h2+k1*k2)+((h1*k2+h2*k1) div 2) + ((3*a*a) / (4*c*c))*11*12;

P2:=sqrt((h1*h1+k1*k1+h1*k1+((3*a*a)/(4*c*c))*[ 1 *11)*
(h2*h2+k2*k2+h2*k2+((3*a*a)/(4*c*c))*12*12));

phi:=arccos(p1/p2);

edit10.text:=floattostr(phi);

phi:=radtodeg(phi);

edit9. Text:=floattostr(phi);

end;

Procedure TBBL.KNoCubSym;
var
KA:textfile;
Nplane,ist,ISMIN,i,JI,n1:integer;
kal,ka2:string{9];
pliarray [1..12] of string[5];
//kangPhi,Kangbeta:extended;
IncL,NumPlanos,plano,IndexNHES,L,Lmin,Lmax,IM,M,mu,nn,m1,m2,m3,n:integer;
CT,CF,C,CM,CX,SI,CP,aj1,aj2:extended;
begin
assignfile(KA,'c:\pat\lib\K AngZn.dat');
reset(KA);
readln(ka,Nplane);
//Nplane:=12;
for i:=1 to Nplane do
begin
readin(KA kal,ka2,pl[i]);
kangphi[i]:=strtofloat(stringGrid1.Cells[ 1,i]);
kangbeta[i]:=strtofloat(StringGrid1.Cells[2,i]);
end;
closefile(KA),
ir=2; (*fator de multiplicidade*)
IncL:=2;
//NPlane:=8;
Lmin:=2;
Lmax:=34;
C:=1/sqrt(pi);
for plano:=1 to NPlane do
begin
L:=Lmin;
repeat
{ IndexNHES:=NHES[1,L];
while IndexNHES <0 do
begin
L:=L+IncL;
IndexNHES:=NHES[1,L};
end; }
CT:=sqrt(L*4+2);
CM:=0;
if L mod 2 <> 0 then CM:=pi/2;
JI:=(L div1); //2, 3, 4, 5, etc...
for mu:=0 to JI {NHES[x,L]} do
begin
CX:=C;
M:=(MU)*i;
if M <= 0 then begin
CX:=C/sqrt(2),
CP:=0;
end
else CP:=0;
SI:=1;
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ajl:=((M div 2)* 2) -M;
If aj1 < 0 then begin
CX:=-C;
CP:=pi/2;
ajl:= ((M-1) div 4) * 4)-M+1,
aj2i=((Mdiv4d)*4)-M,
if (ajl < 0) or (3j2 < 0) then SI:=-1;
end;
ajl:=(L div 2) * 2;
ifajl < L then begin
ISMIN:=1;
CF:=0;
end
else begin
ISMIN:=2;
nl:=m;
CF:= Q[L,0,0]*Q[L,0,n1]*CT*SI/2;
end;
ist:=ismin;
if m=0 then begin
ml:=2;
m2:=0;
end
else begin
ml:=m;
m2:=2;
end;

repeat
m3:=ist;
CF:=CF+Q[L,m! m2]*Q[L,m3,0]*CT*SI*cos(IST*K AngPhi[plano}-CP),
if m<>0 then begin
if m2<m then m2:=m2+2 else ml:=m1+2;
end
else ml:=ml+2;
ist:=ist+2;
until ist>L;

NCk([L,mu,plano]:=CF*CX+cos(M*DegtoRad(KKAngbeta[plano])-CM);
end;

L:=L+IncL;
until L>Lmax;
end;
end;

procedure TBBL.BKcubClick(Sender: TObject);
begin

KCubSym;

end;

procedure TBBL.BKNoCubClick(Sender: TObject);
begin

KNoCubSym;

end;

procedure TBBL.FormCreate(Sender: TObject);
var

KA:textfile;
i,Nplane:integer;

kal ka2:string[9];

pl:array [1..12] of string[5];

begin
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assignfile(KA,'c:\pat\lib\KAngZn.dat');
reset(KA);
readln(ka,Nplane);
// Nplane:=12;
StringGrid1.Cells[1,0]:='Phi';
StringGrid1.Cells[2,0]:='Beta’;
StringGrid1.Cells[3,0]:="Plane';
for i:=1 to Nplane do
begin
readin(KA kal ka2 pl[i]);
/kangphifi]:=strtofloat(stringGridi.Cells[1,i]);
// kangbeta[i]:=strtofloat(StringGridi.Cells[2,i]);
StringGrid 1.Cells[0,i}:=inttostr(i);
StringGrid1.Cellsf1,i}:=kal;
StringGrid1.Cells[2,i}:=ka2;
StringGrid1.Cells[3,i}:=pl{i};
end;
closefile(KA);
end;

procedure TBBL.RBNoCubicClick(Sender: TObject);
begin

RBCubic.Checked:=False;

RBNoCubic.Checked:=True;

BKcub.Enabled:=false;

BKnoCub.Enabled:=True;

end;

procedure TBBL.RBCubicClick(Sender: TObject);
begin

RBCubic.Checked:=true;
RBNoCubic.Checked:=false;

BKcub.Enabled:=true;

BKnoCub.Enabled:=false;

end;

END.

-

4 COMSSKO WACIDMAL DE BRIERGHA NUCLER/SPIFEN


file://'c:/pat/lib/KAngZn.dat'

	0000100
	0000200
	0000300
	0000400
	0000500
	0000600
	0000700
	0000800
	0000900
	0001000
	0001100
	0001200
	0001300
	0001400
	0001500
	0001600
	0001700
	0001800
	0001900
	0002000
	0002100
	0002200
	0002300
	0002400
	0002500
	0002600
	0002700
	0002800
	0002900
	0003000
	0003100
	0003200
	0003300
	0003400
	0003500
	0003600
	0003700
	0003800
	0003900
	0004000
	0004100
	0004200
	0004300
	0004400
	0004500
	0004600
	0004700
	0004800
	0004900
	0005000
	0005100
	0005200
	0005300
	0005400
	0005500
	0005600
	0005700
	0005800
	0005900
	0006000
	0006100
	0006200
	0006300
	0006400
	0006500
	0006600
	0006700
	0006800
	0006900
	0007000
	0007100
	0007200
	0007300
	0007400
	0007500
	0007600
	0007700
	0007800
	0007900
	0008000
	0008100
	0008200
	0008300
	0008400
	0008500
	0008600
	0008700
	0008800
	0008900
	0009000
	0009100
	0009200
	0009300
	0009400
	0009500
	0009600
	0009700
	0009800
	0009900
	0010000
	0010100
	0010200
	0010300
	0010400
	0010500
	0010600
	0010700
	0010800
	0010900
	0011000
	0011100
	0011200
	0011300
	0011400
	0011500
	0011600
	0011700
	0011800
	0011900
	0012000

