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Este trabalho faz parte de um estudo mais amplo que visa desenvolver uma
metodologia de determinac@o de parametros de rede de sistemas cristalinos de maior simetria,
utilizando difragdo mudltipla de néutrons ou de raios x. O primeiro sistema em estudo € o
hexagonal. Para isso, est4 sendo utilizado um diagrama experimental de difragdo miltipla da
reflexdo 00.1 do quartzo na fase beta, obtido com néutrons. A indexag@o deste diagrama,
obtida pelo programa de computador INDEXHEX, mostra uma alta densidade de reflexdes
secunddrias, enquanto o diagrama experimental apresenta uma baixa densidade de picos. Esta
baixa densidade foi confirmada através da simulag@o dos diagramas, utilizando o programa de
computador MULTI [1]. Em casos como este, ha uma dificuldade maior na determinacio
inequivoca das reflexdes secundarias predominantes para a formagdo de cada pico, uma vez
que existem varias delas que, devido aos baixos valores das refletividades de acoplamento
entre as reflexdes, ndo contribuem em forma substancial para a formacdo do pico. A fim de
solucionar este problema, foi necessirio o desenvolvimento da versio MULTIQZB do
programa MULTT. Esta versdo permite simular diagramas de difracdo multipla para a reflexao
priméria 00.1 do quartzo 3, com bastante precisdo uma vez que emprega parametros térmicos
anisotrépicos no calculo. O emprego do MULTIQZB aliado aos programas GAUSS, de ajuste
de Gaussianas aos picos, e INDEXHEX levou a determinagdo inequivoca das reflexdes
secundérias predominantes na formac@o de cada pico. No desenvolvimento do método, foi
verificado que existem picos cujas posi¢des angulares azimutais @ s3o mais sensiveis 2
variacdo do parametro a da rede hexagonal do quartzo P enquanto que, para outros, essas
posi¢bes sdao mais sensiveis a variacdo de c¢. Tendo por base este fato e para uma melhor
determinagdo destes parametros, os picos foram divididos em duas categorias: aqueles que sdo
bons para a determinagdo de a e aqueles que s@o bons para a determinagdo de ¢. A selecdo foi
feita baseada na razéo r = [(A@, - AQ;) / A@.] — 1, onde os A@s foram obtidos dos picos
simulados quando um dos parametros, aquele que € correspondente ao sub-indice, € mantido
fixo e o outro assume dois valores diferentes. Para valores de r > 0, os resultados mostram que
a posicao azimutal dos picos selecionados € mais sensivel 4 variagdo de ¢ do que de a. Neste
caso, eles sdo bons para a determinagdo de ¢. Inversamente, para valores de r < 0, a posi¢do
azimutal dos picos € mais sensivel a variagdo de a do que de ¢, sendo bons para a
determinag@o de a. No caso em que r ~ 0, os picos s@o igualmente sensiveis a ambos os
parametros. Deve ser acrescentado que a determinagdo de um parametro € tanto melhor
quanto maior for o valor algébrico de r. A indexag@o correta dos picos, aliada a classificagao
desses mesmos picos, torna possivel a utilizag@o destes na determinagdo dos parametros a e ¢
da cela hexagonal do quartzo 3, préxima etapa no desenvolvimento da metodologia proposta.
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