tivos dos parametros
azacdo experimental. Os
~orrespondentes a modelos de
de Ge, Si, GaAs, AlAs, e InP, de-
80 numeérica as regides de ocorréncia
.0 campo difratado em cada situagao, es-
«¢ através dos valores para a fase.
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Em rdcente
comunicagho (XVII ENFMC-Caxambii/1994) apiesen-
tamos uph modelo para tratar minerais interestratifica-
dos comfio cristais unidimensionais.Usamos um maodelo
de Isiffg unidimensional através do qual podemos estab-
eleceér uma rela¢io entre parametros termodinamicos e

>
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parametros cristalogréficos.Para verificar os resultados
rnecidos por tal modelo usamos dados da literatura
e Yados por nés obtidos atraves da dlfragao de ra:os—

feréncia (2)0r1enta.gao prefenrecla.l e saturacgag
coletilénico e (3) orientagdo prefenrécial e aguecimento
a 400°C durante 24 horas.Os difratogra
das duas primeiras amostras foram s

4 interestraticagdo com
presenca de dois espagainentos interplanares d°=14.3
A e d=10.3 A. Para aygliar as probabilidades pgas
(a=clorita, b=esmectity) d§ uma camada de clorita
ser sucedida por uma/camada de esmectita usamos o
método direto da trgnsformadade Fourier (MacEwan,
1956), que consistg em obter umj fun¢io de probabil-
idade de distribpigdo de dois difer¢ntes espagamentos
interplanares.Qs resultados obtidos indicam uma estru-
tura zonal irfegularmente interestratificada. Estes re-
sultados feram usados para calcular o nfimero médio de
pares vizinhos N, e comprimento médio'das fileiras L,
e desta forma avaliamos a energia de inteta¢ao w=900
ca)fmol de pares de camadas ab. Os valores\calculados
§tao de acordo com as previsées do modelo téorico que
determina uma energia positiva e finita para uma estru-
tura irregularmente interestratificada com tendéncia a
segregagao independente da propogao dos componentes,

DETECCAO DE FALHAS DE
EMPILHAMENTO NO ZrCr; E y
TRANSICAO DE FASE NO HIDRETO
ZrCr:H; POR MEIO DA DIFRACAO DE
RAIOS-X E CORRELACAO ANGULAR
PERTURBADA DE RAIOS GAMA.

Josi MESTNIK I'iLiio, ARTUR WILSON CARBONARI,
WiLrt PENDL JUNIOR, JACG 1ZiDRO DE MOURA,
RAJENDRA NARAIN SAXENA
Instituto de Pesquisas Energéticas ¢ Nucleares

Foi detectada a existéncia de defeitos de empilhamento
no composto absorvedor de hidrogénio ZrCrs através
da correlagdo angular perturbada de raios gama (TD-
PAC), utilizando nicleos de ®!'Ta ocupando sitios do
zirconio. Realizando-se um refinamento de estrutura
do ZrCry pelo método de Rietveld e uma anélise es-
trutural dos sitios de Zr préximos a uma falha de em-
pilhamento, foi observado que existem dois sitios para
os atomos de zirconio nesta liga que sio responsaveis
pela presenca de uma distribuigao relativamente larga
de gradientes de campo elétrico nos sitios ocupados pe-
los niicleos de ®1'Ta. Um desses sitios possue simetria
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pontual 3m, sendo um sitio normal de uma estrutura
cristalina hexagonal do tipo P63/mmc. O outro sitio
origina-se das falhas de empilhamento, onde, devido a
um deslizamento de um plano de atomos de Cr, ocorre
uma mudanc¢a na primeira vizinhanga de dtomos de Zr
no sentido de, neste sitio, os dtomos de Zr tenderem a
relaxar para uma configuragio local que possue sime-
tria pontual 43m, dando origem a tensdes em torno do
defeito.

O gradiente de campo elétrico médio e seu parametro
de assimetria 7, nos sitios ocupados pelos micleos de

81

prova, sdo independentes da temperatura no intervalo
77 < T < 300 K enquanto que para o hidreto ZrCr2Hjg
ocorre uma transi¢do de fase em 230 K. Esta transi¢do
de fase é relativamente larga, ocorrendo no intervalo de
temperatura entre 200 e 260 K. Acima da temperatura
de transi¢ao de fase, a estrutura metalica do hidreto
é a mesma que a da liga nado hidrogenada. A estru-
tura do hidreto abaixo da transi¢ao de fase ndo é, até
o momento, conhecida.




