Aula 20 - Difracao de Raios X (DRX) - Parte
2: Analise de Dados
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Bem-vindo(a) a segunda parte da nossa jornada pelo fascinante mundo da Difracao de Raios X (DRX)! Na aula
anterior, exploramos os fundamentos dessa técnica poderosa, entendendo como 0s raios X interagem com a
estrutura cristalina dos materiais e como a Lei de Bragg nos permite decifrar essa interacao. Vimos que o
difratograma €, em esséncia, a "impressao digital" de um material, revelando sua identidade cristalina.

Agora, é hora de ir além da coleta de dados. Imagine ter um mapa em maos: de nada adianta se vocé nao souber
interpreta-lo. Nesta aula, nosso foco sera exatamente esse: transformar os picos e as curvas do difratograma em
informacdes concretas e valiosas sobre os nanomateriais. Vocé aprendera a extrair dados cruciais que sao a base
para a pesquisa, o desenvolvimento e a aplicacao de novos materiais, desde a identificacao de fases até a
compreensao de suas imperfeicoes e orientacdes preferenciais.

Ao final desta aula, vocé sera capaz de interpretar um difratograma de DRX para identificar fases cristalinas,
determinar parametros de rede, calcular o tamanho médio de cristalitos e compreender os conceitos de
microdeformacao e textura. Essas habilidades sao essenciais para quem trabalha com materiais avancados,
especialmente na nanoescala, e representam um diferencial significativo no seu curriculo académico e profissional.
Prepare-se para desvendar os segredos escondidos nos padrdes de difracao!



Recapitulando a Lei de Bragg e o
Difratograma

Antes de mergulharmos na analise de dados, é fundamental solidificar nossa compreensao da base teorica da

Difracao de Raios X. Lembre-se que a DRX é uma técnica nao destrutiva que nos permite investigar a estrutura
cristalina de materiais, revelando como os atomos estao arranjados em uma rede periodica. Essa interacao ocorre
quando um feixe de raios X incide sobre um material cristalino e é difratado pelos planos atébmicos, gerando um
padrao unico.

A Lei de Bragg € a pedra angular dessa técnica, atuando como a chave que decodifica a relacao entre o angulo de
difracao, o comprimento de onda dos raios X e a distancia interplanar dos atomos no cristal. Ela nos diz que a
difracdo ocorre de forma construtiva (ou seja, gera um pico de intensidade) apenas quando a diferenca de
caminho percorrido pelos raios X refletidos por planos atémicos adjacentes € um multiplo inteiro do comprimento
de onda. E como ondas em uma piscina: elas sé se reforcam se estiverem perfeitamente alinhadas.

O resultado dessa interacao é o difratograma, um grafico que plota a intensidade dos raios X difratados em funcao
do angulo de difracao (26). Cada pico nesse grafico corresponde a um conjunto especifico de planos cristalinos
dentro do material. A posicao, intensidade e largura desses picos carregam informacées valiosissimas sobre a
identidade, a pureza, a microestrutura e até mesmo as tensdes internas do material. E o "DNA" cristalino que
estamos prestes a aprender a ler.



Entendendo o Difratograma: Picos e
Informacoes
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Um difratograma pode parecer, a primeira vista, apenas uma série de picos em um grafico. No entanto, cada um
desses picos € uma mina de ouro de informacdes para o especialista em materiais. A posicao exata de cada pico
(o valor de 26 onde ele ocorre) esta diretamente relacionada a distancia entre os planos atdbmicos que o geraram,
conforme ditado pela Lei de Bragg. Essa é a informacao primaria para identificar a fase cristalina do material.

A intensidade de um pico, ou seja, sua altura, nos diz muito sobre a quantidade relativa de uma fase presente no
material e, em alguns casos, sobre a orientacao preferencial dos cristais. Picos mais altos geralmente indicam uma
maior proporcao daquela fase ou uma orientacdo mais favoravel para a difracdo. E como a altura de uma montanha
em um mapa topografico: quanto mais alta, mais proeminente é aquela caracteristica na paisagem.

Por fim, a largura dos picos, que é a extensao horizontal da base do pico, € um indicador crucial da microestrutura
do material. Picos mais estreitos e agudos geralmente correspondem a materiais com cristalitos maiores e menos
imperfeicdes, enquanto picos mais largos e difusos podem indicar a presenca de cristalitos muito pequenos (na
nanoescala) ou a existéncia de microdeformacdes internas na rede cristalina. Essa caracteristica é particularmente
relevante quando trabalhamos com nanomateriais, onde o tamanho e a perfeicao dos cristalitos sao determinantes
para as propriedades do material.



Identificacao de Fases Cristalinas: O "RG"
dos Materiais
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A primeira e talvez mais fundamental aplicacdo da analise de um difratograma ¢é a identificacao das fases
cristalinas presentes em uma amostra. Imagine que vocé sintetizou um nanomaterial e precisa ter certeza de que
obteve a estrutura desejada, ou que esta analisando um material desconhecido e precisa descobrir sua
composicao. O difratograma atua como um "RG" ou uma "impressao digital" do material, permitindo essa
identificacao precisa.

Para realizar essa identificacao, contamos com o auxilio de bancos de dados especializados, sendo 0 mais
proeminente o ICDD (International Centre for Diffraction Data), anteriormente conhecido como JCPDS. Este
banco de dados é uma vasta biblioteca que contém os padrdes de difracao de milhares de substancias cristalinas
conhecidas. Cada entrada no ICDD inclui informacdes detalhadas sobre a substancia, como sua férmula quimica,
estrutura cristalina e, crucialmente, a lista de posicdes (26) e intensidades relativas dos seus picos de difracao
caracteristicos.

O processo de identificagcao € analogo a comparar suas impressoes digitais com um arquivo policial: vocé pega o
padrao de difracao da sua amostra e o compara com os padrées conhecidos no banco de dados. Ao encontrar
uma correspondéncia, vocé pode determinar a identidade da fase cristalina presente. Essa etapa é vital, por
exemplo, na sintese verde de nanomateriais, onde a confirmacao da fase desejada (como 6xidos metalicos ou
nanoparticulas de prata) é essencial para validar o método e garantir a funcionalidade do produto final.



O Processo de Busca e Correspondéncia no
ICDD
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Coleta de dados DRX Extracao de picos Busca nho ICDD

Obtenha o difratograma Identifique as posicdes (20) e Insira os dados no software de

experimental da sua amostra intensidades relativas dos picos busca para encontrar padroes
mais proeminentes correspondentes

04 05

Analise de correspondéncia Identificacao de fase

Verifique se todos os picos sao explicados pelas fases Confirme a identidade da fase cristalina presente na
sugeridas amostra

A identificacao de fases cristalinas utilizando o ICDD nao é apenas uma questao de olhar e comparar; € um
processo sistematico que exige atencao aos detalhes. Primeiramente, vocé precisa extrair as posicoes (26) e as
intensidades relativas dos picos mais proeminentes do seu difratograma experimental. Essas informacdes sao
entao inseridas no software de busca do ICDD, que utiliza algoritmos para encontrar padrées correspondentes em
sua vasta base de dados.

O software ira sugerir uma lista de possiveis fases que se encaixam nos seus dados. Seu trabalho, entao, é analisar
criticamente essas sugestdes. Isso envolve verificar se todos os picos da sua amostra sao explicados por uma ou
mais fases sugeridas e se ndo ha picos significativos na sua amostra que nao correspondam a nenhuma das fases
propostas. Além disso, as intensidades relativas dos picos devem ser razoavelmente consistentes com as do
padrao de referéncia, embora fatores como orientacao preferencial possam causar algumas variacoes.

Um desafio comum surge quando se trabalha com misturas de fases ou com materiais que apresentam orientacao
preferencial, onde alguns planos cristalinos estdo mais alinhados do que outros. Nesses casos, a intensidade
relativa dos picos pode ser distorcida, exigindo uma analise mais cuidadosa. Por exemplo, na caracterizacao de
nanomateriais 2D, como o grafeno ou os MXenes, a DRX é crucial para confirmar a esfoliacao e a presenca das
fases desejadas, muitas vezes revelando picos caracteristicos em angulos baixos que indicam a formacao de
multicamadas ou a distancia interplanar expandida.



Determinacao dos Parametros de Rede: A
"Medida" da Célula Unitaria

Uma vez que a fase cristalina de um material foi identificada, o proximo passo na analise de DRX pode ser a

determinacao precisa de seus parametros de rede. Pense na célula unitaria como o tijolo fundamental que se
repete para construir toda a estrutura cristalina. Os parametros de rede sao as dimensdes e 0s angulos desse
tijolo, fornecendo informacdes cruciais sobre o tamanho e a forma da unidade basica do material. Para uma célula
cubica, por exemplo, o parametro de rede é simplesmente o comprimento da aresta 'a’.

A importancia de conhecer esses parametros vai além da mera curiosidade estrutural. Pequenas variacdes nos
parametros de rede podem indicar a presenca de impurezas, a formacao de solucdes solidas, a aplicacao de
tensdes internas ou a ocorréncia de dopagem. E como medir a expansdo ou contracio de um objeto: essas
pequenas mudancas revelam muito sobre as condicdes as quais ele foi submetido ou sobre sua composicao
interna.

O calculo dos parametros de rede é feito a partir das posicdes dos picos de difracao (26) e da Lei de Bragg,
combinada com as equacdes que relacionam a distancia interplanar (d) aos parametros de rede para cada sistema
cristalino. Para sistemas cubicos, por exemplo, a relagdo é d = a / v(h?* + k? + 1?), onde (hkl) sdo os indices de Miller
dos planos cristalinos. Ao medir os valores de 'd' para varios picos e aplicar um método de ajuste, podemos
determinar o valor mais preciso dos parametros de rede da sua amostra.



Variacoes nos Parametros de Rede e Suas
Implicacoes

Causas das Variacoes Efeitos no Difratograma

o Dopagem: Introducao de atomos diferentes na e Deslocamento dos picos para angulos maiores
rede cristalina (compressao)

e Solucoes sdlidas: Mudanca no tamanho médio dos e Deslocamento dos picos para angulos menores
atomos (expansao)

e Tensoes mecanicas: Compressao ou tracao da e Mudancas sutis mas detectaveis nas posicoes 26
estrutura

e Indicacao de interacdes interfaciais em
e Temperatura: Expansao ou contracao térmica nanocompaositos

As variacdes nos parametros de rede de um material, mesmo que sutis, sao indicadores poderosos de mudancas
em sua composicao ou estado. Quando atomos de um elemento diferente sao introduzidos na rede cristalina
(dopagem) ou quando se formam solucdes solidas, o tamanho médio dos atomos na rede pode mudar, levando a
uma expansao ou contracao da célula unitaria. Essa alteracao se manifesta no difratograma como um
deslocamento dos picos de difragcao para angulos 26 ligeiramente maiores ou menores.

Além da composicao, tensdes mecanicas internas ou externas também podem alterar os parametros de rede. Um
material sob compressao tera seus planos atdmicos mais proximos, diminuindo os parametros de rede e
deslocando os picos para angulos maiores. O oposto ocorre sob tensao. Essa sensibilidade faz da DRX uma
ferramenta valiosa para estudar o comportamento de materiais sob estresse ou para otimizar processos de
fabricacao.

No contexto de nanocompdsitos e materiais hibridos, a analise dos parametros de rede é crucial para entender a
interacao entre os diferentes componentes. Por exemplo, em um nanocompadsito onde nanoparticulas sao
incorporadas em uma matriz polimérica, a DRX pode revelar se ha alguma interacao interfacial que altere a
estrutura cristalina da nanoparticula, ou se a matriz induz alguma tensao nos reforcos nanoestruturados. Essas
informacodes sao vitais para o design de materiais com propriedades sinérgicas e otimizadas para aplicagoes
especificas.



Calculo do Tamanho Médio do Cristalito: A
Equacao de Scherrer

Quando falamos de nanomateriais, o tamanho é tudo. As propriedades de um material podem mudar drasticamente
quando suas dimensodes se aproximam da escala nanométrica. A Difracao de Raios X nos oferece uma maneira

elegante de estimar o tamanho médio dos cristalitos, que sao as pequenas regides ordenadas dentro de um
material policristalino. Em materiais com cristalitos muito pequenos, os picos de difracao no difratograma tendem a
ser mais largos e menos intensos.

Essa relacao entre o tamanho do cristalito e o alargamento dos picos é quantificada pela famosa Equacao de

D = KA / (B cos6)

e D é otamanho médio do cristalito (em nanémetros).
o K é o fator de forma do cristalito (geralmente 0,9 para esferas, mas pode variar).
e A é o comprimento de onda dos raios X (em nanémetros, por exemplo, 0,15406 nm para Cu Ka).

e [ éalargura do pico a meia altura (FWHM - Full Width at Half Maximum) em radianos, apos a correcao
instrumental.

e 0O é o0 angulo de Bragg (metade do 26 do pico) em radianos.

Imagine que vocé esta tentando medir graos de areia. Se 0s graos sao muito grandes, vocé pode vé-los
individualmente. Mas se eles sao minusculos, a "borda" de cada grao se torna menos definida, e a colecao inteira
parece mais "embacada". De forma analoga, cristalitos menores causam um alargamento nos picos de difracao,
pois ha menos planos atdbmicos para difratar os raios X de forma coerente, resultando em uma menor "nitidez" do
sinal.



Aplicacoes e Limitacoes da Equacao de
Scherrer

Aplicacoes Praticas Limitacoes Importantes

e Otimizacao de métodos de sintese verde e Mais precisa para cristalitos abaixo de 100-200

e Controle do tamanho de nanoparticulas nm

« Correlacdo entre tamanho e propriedades e Assume que o alargamento € apenas devido ao
cataliticas tamanho

« Avaliacio de tratamentos térmicos e Requer corregao do alargamento instrumental

e Microdeformagao também contribui para o
alargamento

A Equacao de Scherrer é uma ferramenta inestimavel para pesquisadores e engenheiros que trabalham com
nanomateriais. Ela permite quantificar o impacto de diferentes métodos de sintese ou condi¢cdes de processamento
no tamanho dos cristalitos. Por exemplo, na sintese verde de nanomateriais, onde extratos de plantas ou
microrganismos sao usados para produzir nanoparticulas, a equacao de Scherrer pode ser aplicada para otimizar
as condicdes de reacao (temperatura, pH, concentracao) e controlar o tamanho das nanoparticulas, que por sua
vez afeta suas propriedades cataliticas, opticas ou antimicrobianas.

No entanto, é crucial entender as limitacdes da equacao de Scherrer. Ela € mais precisa para tamanhos de cristalito
abaixo de aproximadamente 100-200 nm. Acima desse limite, o alargamento dos picos devido ao tamanho do
cristalito torna-se insignificante em comparagcao com o alargamento instrumental ou outros fatores. Além disso, a
equacao assume que o alargamento do pico € apenas devido ao tamanho do cristalito. Na realidade, outros fatores,
como a microdeformacao (tensdes internas na rede cristalina), também contribuem para o alargamento dos picos.

Para obter resultados mais precisos, € fundamental corrigir o alargamento instrumental do difratémetro, utilizando
um padrao de referéncia com cristalitos grandes e perfeitos. A largura do pico medida (B_medida) é uma
combinacao do alargamento devido ao tamanho do cristalito (B_cristalito) e ao alargamento instrumental
(B_instrumental). A corregcao geralmente envolve subtrair o alargamento instrumental em quadratura: B_cristalito? =
B_medida® - B_instrumental®. Ignorar essas correcoes pode levar a superestimacdes do tamanho dos cristalitos.



Analise de Microdeformacao: As
Imperfeicoes Internas

Além do tamanho do cristalito, o alargamento dos picos de difracao também pode ser influenciado pela presenca
de microdeformacgdes na rede cristalina. Imagine a rede cristalina como uma grade perfeitamente ordenada de
atomos. A microdeformacao ocorre quando essa grade é ligeiramente distorcida ou tensionada em uma escala
microscopica, sem quebrar a estrutura cristalina fundamental. Essas distorcdes podem ser causadas por defeitos
pontuais, deslocamentos, contornos de grao ou tensdes residuais induzidas por processos de fabricacao ou
tratamento térmico.

Quando a rede cristalina esta microdeformada, as distancias interplanares (d) variam ligeiramente em diferentes
regides do material. Isso significa que a condicao de Bragg (2d sen6 = nA) nao é satisfeita em um unico angulo 6
para todos os planos de um determinado tipo, mas sim em uma pequena faixa de angulos. O resultado é um
alargamento dos picos de difracao, similar ao efeito do tamanho reduzido do cristalito, mas com uma origem fisica
diferente.

E crucial distinguir entre o alargamento causado pelo tamanho do cristalito e o alargamento causado pela
microdeformacao, pois ambos fornecem informacdes distintas e importantes sobre o material. O tamanho do
cristalito refere-se a extensao das regidées coerentemente difratantes, enquanto a microdeformacao descreve a
desordem ou tensao dentro dessas regides. Compreender e quantificar a microdeformacao é vital para prever o
desempenho mecanico e a durabilidade de materiais, especialmente em aplicacdes onde a resisténcia a fadiga ou
a fratura é critica.



Metodos para Separar Tamanho de Cristalito
e Microdeformacao

Analise de Williamson-Hall Dependéncias Angulares

Método que separa as contribuicdes do e Tamanho do cristalito: Inversamente proporcional a cos6
tamanho do cristalito e da (1/cosB)

microdeformacao ao alargamento dos e Microdeformacéao: Proporcional a tan®

picos.

e Grafico: (B cosB) vs (4 senB) gera uma linha reta

Principio: O alargamento total € a soma e Interceptacao: Fornece o tamanho médio do cristalito

das duas contribuigoes, cada uma com e Inclinacao: Fornece a microdeformacao

dependéncia angular diferente.

Como tanto o tamanho do cristalito quanto a microdeformacao contribuem para o alargamento dos picos de DRX, é
necessario um método mais sofisticado do que a simples equacao de Scherrer para separar e quantificar esses
dois efeitos. Um dos métodos mais comuns e eficazes para essa finalidade € a Analise de Williamson-Hall.

A abordagem de Williamson-Hall assume que o alargamento total do pico (B) € a soma das contribuicées do
tamanho do cristalito (B_tamanho) e da microdeformacao (B_deformacao). A beleza desse método reside na
dependéncia angular de cada tipo de alargamento: o alargamento devido ao tamanho do cristalito € inversamente
proporcional ao cosseno do angulo de Bragg (1/cos6), enquanto o alargamento devido a microdeformacao é
proporcional a tangente do angulo de Bragg (tan®).

Ao plotar (B cosB) no eixo y versus (4 senB) no eixo x para varios picos de difracao, a equacao de Williamson-Hall
permite obter uma linha reta. A inclinacao dessa linha fornece a microdeformacao, e a interceptacao no eixoy
fornece o tamanho médio do cristalito. Essa analise € particularmente util para materiais com propriedades
mecanicas especificas, como ligas metalicas endurecidas ou ceramicas avancadas, onde a microestrutura e as
tensdes internas sao cuidadosamente controladas para otimizar o desempenho.



Analise de Textura: A Orientacao
Preferencial

Até agora, consideramos que os cristalitos em um material policristalino estao orientados aleatoriamente. No
entanto, em muitos materiais, especialmente aqueles que passaram por processos de fabricacdo como laminacao,
extrusao, deposicao de filmes finos ou crescimento direcional, os cristalitos podem apresentar uma orientacao
preferencial, também conhecida como textura. Isso significa que um numero maior de cristalitos esta alinhado em
uma direcao especifica em relacao ao material como um todo.

A presenca de textura € de grande importancia porque pode levar a propriedades anisotropicas, ou seja,
propriedades que variam dependendo da direcao em que sao medidas. Por exemplo, um material com textura pode
ser mais forte em uma direcao e mais fraco em outra, ou apresentar diferentes propriedades elétricas, magnéticas
ou dpticas em diferentes direcdes. E como ter uma estante de livros onde todos os livros estao inclinados para o
mesmo lado: a resisténcia da estante pode ser diferente dependendo de como vocé a empurra.

A DRX é uma ferramenta poderosa para detectar e quantificar a textura. Em um material com orientacao aleatoéria,
a intensidade relativa dos picos de difracao deve ser consistente com os valores de referéncia do ICDD. No
entanto, se houver textura, alguns picos terao intensidades anormalmente altas, enquanto outros terao
intensidades anormalmente baixas, indicando que certos planos cristalinos estao mais ou menos alinhados com a
direcao do feixe de raios X.



Quantificando a Textura e Suas Implicacoes

&l C

Deteccao Figuras de Polo
Observacao de intensidades anormais nos picos do Medicao da distribuicao de orientacdes de planos
difratograma cristalinos especificos

& €
Analise Avancada Aplicacao
Rotacao da amostra em diferentes angulos para Otimizacao de propriedades anisotrépicas em
mapear orientacdes materiais funcionais

A simples observacao das intensidades relativas dos picos em um difratograma ja pode indicar a presenca de
textura. No entanto, para quantificar o grau e o tipo de orientacao preferencial, sdao necessarias analises mais
avancadas, como a medicao de figuras de polo. Uma figura de polo € uma representacao grafica da distribuicao de
orientacdes de um conjunto especifico de planos cristalinos em relacao a um sistema de coordenadas da amostra.

Para obter figuras de polo, o difratdmetro é configurado para girar a amostra em diferentes angulos de inclinagao e
rotacao enquanto mede a intensidade de um pico de difracao especifico. Os dados coletados sao entao
processados para criar um mapa de intensidade que revela as direcées preferenciais. Essa analise é fundamental
em diversas areas, como na fabricacao de filmes finos para eletrénica, onde a orientacao cristalina pode impactar
diretamente o desempenho de dispositivos semicondutores ou sensores.

A caracterizacao in situ, uma das tendéncias atuais em pesquisa de materiais, pode ser combinada com a analise
de textura. Isso permite observar como a orientacao preferencial se desenvolve ou muda durante processos de
fabricacao em tempo real, como recozimento ou deformacao. Compreender e controlar a textura € essencial para
otimizar as propriedades de materiais funcionais, como materiais magnéticos, piezoelétricos e supercondutores,
onde a anisotropia € uma caracteristica desejavel e explorada para aplicacdes de alta tecnologia.



Integracao dos Conceitos e Tendéncias
Futuras

Chegamos ao ponto em que todas as pecas do quebra-cabeca da analise de DRX se encaixam. Vimos que um
unico difratograma, quando interpretado corretamente, pode nos fornecer uma riqueza de informacodes: a
identidade das fases cristalinas, as dimensdes exatas de suas células unitarias, o tamanho médio de seus
cristalitos, a presenca de tensodes internas (microdeformacao) e até mesmo a orientacao preferencial de seus
graos (textura). Essa visao holistica da microestrutura é indispensavel para o desenvolvimento e a otimizacao de
materiais avancados.

A relevancia da DRX se intensifica ainda mais no campo dos nanomateriais. Seja na confirmacao da esfoliacao de
nanomateriais 2D como o grafeno e os MXenes, na avaliacao da interacao entre componentes em hanocompdsitos
e materiais hibridos, ou no controle do tamanho de nanoparticulas sintetizadas por métodos de sintese verde, a
DRX é uma técnica central. Ela nos permite ndo apenas caracterizar o que foi produzido, mas também entender por
que um material se comporta de determinada maneira, abrindo caminho para a engenharia de materiais com
propriedades sob medida.

Olhando para o futuro, a DRX continua evoluindo. Técnicas de DRX de alta resolugao em sincrotrons oferecem
maior intensidade e colimacao do feixe, permitindo analises mais rapidas e detalhadas, inclusive em amostras
muito pequenas ou com baixa cristalinidade. A caracterizacao in situ e operando, onde a DRX é realizada enquanto
o material esta sob condicdes de trabalho (temperatura, pressao, atmosfera reativa), esta se tornando cada vez
mais importante para entender a dindmica estrutural e as transformacoes de fase em tempo real, impulsionando a
inovacao em diversas areas da ciéncia e engenharia de materiais.



Consolidacao e Autoavaliacao

Nesta aula, aprofundamos nossa compreensao da Difracao de Raios X, passando da teoria para a pratica da
analise de dados. Vocé aprendeu a decifrar as informacdes contidas nos picos de um difratograma, desde a
identificacao das fases cristalinas utilizando bancos de dados como o ICDD, até a quantificacao de caracteristicas
microestruturais como os parametros de rede, o tamanho médio do cristalito (pela equacao de Scherrer), a
microdeformacao e a textura. Essas ferramentas sao essenciais para qualquer profissional que atue no
desenvolvimento e caracterizacao de materiais, especialmente na nanoescala.

(J Em pratica: A analise de DRX permite validar a sintese de novos nanomateriais, otimizar processos de
fabricacao ao controlar o tamanho de cristalitos, diagnosticar tensées internas em componentes e prever
o desempenho de materiais com base em sua orientacao cristalina. E uma habilidade fundamental para a
inovacao em diversas industrias.

Autoavaliacao
Qual das seguintes informacées NAO pode ser A equacao de Scherrer € utilizada para calcular
diretamente obtida a partir da posicao dos picos em qual propriedade do material?

i ?
um difratograma de DRX: e a) A densidade do material.

 a) Identificacao da fase cristalina. b) O tamanho médio do cristalito.

)
)
)
)

e b) Pardmetros de rede da célula unitéria. « ¢c) A microdeformacéo da rede.

e c) Tamanho meédio do cristalito.

d) A orientacao preferencial (textura).
e d) Distancia interplanar dos planos cristalinos.

R L

O alargamento dos picos em um difratograma de Qual banco de dados € amplamente utilizado para a
DRX pode ser atribuido a quais fatores principais? identificacao de fases cristalinas a partir de
difratogramas de DRX?

a) Apenas ao tamanho do cristalito.

e b) Apenas a microdeformacéo. e a)NIST
e ) Ao tamanho do cristalito e a e b) PubChem
microdeformacao. « c)ICDD
e d) A temperatura de medicéo e ao tipo de raios e d) Crystallography Open Database (COD)

X.

Questao 5: Explique como a analise de textura por DRX pode ser relevante para o desenvolvimento de materiais
com propriedades anisotropicas, citando um exemplo pratico.




Gabarito e Proximos Passos

Gabarito Préxima Aula
. Aula 21: Na proxima aula, exploraremos outra técnica fundamental para a
Questao 1 caracterizacao de nanomateriais: o Espalhamento Dinamico de Luz (DLS), que
Resposta: c) nos permitira determinar o tamanho de particulas em suspensao e sua
distribuicao.
" Recur Adicionai
Questio 2 ecursos Adicionais

e Livros: "Elements of X-ray Diffraction" de B.D. Cullity e S.R. Stock
(referéncia classica para aprofundamento).

Resposta: b)

e Artigos: Pesquise por "DRX nanomateriais" em bases de dados como
Questao 3 Scielo ou Google Scholar para exemplos praticos.

o Softwares: Explore tutoriais de softwares de analise de DRX (ex: HighScore
Plus, Jade) para pratica hands-on.

Resposta: c)

Questao 4

Resposta: c)

(J NOTAIMPORTANTE: As informacdes técnicas desta aula estao atualizadas até 2025. Consulte sempre
fontes oficiais e literatura cientifica recente para verificar alteracdes e avancos na area de caracterizacao
de materiais.



