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Utilizamos a difracdo de um LASER para estudar a desordem em uma rede de difracio. Este
problema é andlogo ao efeito Debye-Waller, sobre a difracdo de raios X em cristais onde a
desordem ¢é devida a vibragoes térmicas descorrelacionadas. Fizemos medidas quantitativas,
adaptando equipamentos disponiveis em nosso laboratério de graduacdo, como um tracador
grafico (plotter), uma célula fotoelétrica de calculadora e um multimetro com interface para
computador. As medidas foram analisadas com a ajuda de diagramas fasoriais.

We analyze the effect of disorder in a slit array upon the resulting LASER diffraction pat-
tern. This problem is analogous to the Debye-Waller effect, which applies to X-ray scattering
by crystals, where disorder is due to uncorrelated thermal vibrations. We have made quan-
titative measurements, using equipment available at our graduate laboratory, as a plotter,
a calculator solar cell and a multimeter with a computer interface. The measurements were
analyzed with the aid of phasorial diagrams.

I. Introdugao

As propriedades dos materiais estdo estreitamente
associadas a configuracio de seus elementos constitu-
intes. Um exemplo cldssico é a enorme diferenca en-
tre o diamante e o grafite, apesar de sua constitui¢ao
idéntica. Por isto, uma boa parte dos fisicos, quimicos e
engenheiros se dedica a um grande nimero de técnicas
de determinacao estrutural. Estas técnicas podem ter
uma resolucdo local, como por exemplo nas micro-
scopias (6ptica, eletronica, tunelamento, forca atémica)
ou podem ser delocalizadas, trabalhando no espaco
reciproco. Neste caso, citamos principalmente o es-
palhamento de raios X, de néutrons, de luz ou de on-
das mecanicas. A difracdo de luz se apresenta como
o protétipo destas varias técnicas de espalhamento,
pela sua facil implementacdo, observacdo e anédlise.
O quadro comum a todas as técnicas citadas é a
utilizacdo de uma onda incidente (idealmente plana

monocromatica) e a medida angular da intensidade es-

palhada (idealmente de forma eldstica) por um meio
heterogéneo. Em condigoes geométricas apropriadas a
uma andlise em termos de ondas planas (fonte e dete-
tor distantes), o problema se reduz ao estudo de trans-
formadas espaciais de Fourier, com vetor de onda de
médulo gsp = 47/ senf/2 (A é o comprimento de
onda utilizado e 8 o dngulo do espalhamento. E a regra
usual para o espalhamento de luz, néutrons e raios X.
No caso clédssico da difracdo de Fraunhoffer por uma
méascara plana perpendicular ao feixe incidente, o ve-
tor de onda tem a forma gap = 27/Asenf. A difragdo
de luz apresenta ainda a vantagem de permitir a apre-
ciacao visual imediata do espalhamento a um baixo
custo. Além disso, as principais diferencas entre as
técnicas citadas sdo a faixa de resolucdo e forma de in-
teracao da radiacdo com a amostra. A difracdo de raios
X tem resolugao atomica e molecular (1072 a 10nm),
enquanto a interacdo se da principalmente com as nu-
vens eletronicas dos atomos. Ja os néutrons interagem

magneticamente com os spins nucleares e tem resolucao



intermedidria (10 a 100nm). Os fétons de um LASER
interagem eletricamente com o meio, em funcdo da po-
larizabilidade local. Assim, o espalhamento Optico é
muito sensivel a estruturas que apresentem variacdo
espacial (10® a 10°nm) no fndice de refragdo, como
as dispersoes de macromoléculas (proteinas, agregados,
géis, microemulsoes, sistemas criticos, etc.). A analo-
gia entre difracdo e espalhamento pode ser tomada a
partir do principio de Huygens, que considera cada
ponto aberto de uma méscara (frente de onda) como um
foco espalhador. Neste caso a difracdo de Fraunhoffer
corresponde a uma transformada de Fourier bidimen-
sional do plano-mascara. Se a méscara tiver simetria de
translacao continua em uma dada direcao, como no caso
de fendas, a transformada sé serd relevante na direcao

perpendicular.

Os principios basicos da difracdo 6ptica de Fraun-
hoffer como o principio de Huygens e a equivaléncia
com transformadas de Fourier sdo apresentados nos
livros de fisica geral e Optica para a graduacdo [1].
E também comum o contato experimental dos estu-
dantes de graduacao com redes de difracdo. Neste tra-
balho realizamos uma variante da experiéncia cldssica
de difracdo por uma rede de fendas idénticas, igual-
mente espagadas. A variante consiste em introduzir um
certo grau de aleatoriedade no espacamento da rede. A
motivacao para esta realizacao se encontra na analo-
gia com a determinacao de estruturas cristalinas por
espalhamento de raios X, considerando efeitos térmicos
(fénons) e defeitos que modulam as posigdes atOmicas.
As modificacoes na difracdo, conhecidas como efeito
Debye-Waller e difracao difusa, sdo descritas em alguns
livros de teoria do estado sélido para os ultimos anos
da graduacdo [2], mas raramente sdo calculadas neste
nivel. Estes efeitos fornecem importantes informacoes
sobre as forgas interatomicas e defeitos cristalinos. O
trabalho experimental apresentado aqui, permitird um
entendimento dos efeitos basicos da desordem sobre a
difracdo, a nivel intermediario de graduacio em fisica.
A seguir, descreveremos a montagem utilizada e as me-
didas realizadas. Finalmente, analisaremos o efeito da
desordem, sublinhando uma analogia entre diagramas

fasoriais e a estatistica de polimeros.

II. Montagem Experimental

Foi utilizado um LASER polarizado de HeNe
(A=632,8nm) de 20mW de poténcia (Uniphase Mod-
elo 1135P). Uma lente de forte convergéncia (f=20mm)
abre o feixe, inicialmente com 0,68mm, até atingir um
diametro efetivo de lcm sobre uma segunda lente de
menor convergéncia (f=200mm), a cerca de 20cm da
primeira. A rede de difracdo é colocada logo apds a
segunda lente, que por sua vez converge lentamente
o feixe para um detetor colocado a 600cm de distan-
cia da rede. Desta forma, o grau de convergéncia
do feixe d6 ~1lmrad, é pequeno o suficiente para
O detetor

foi montado a partir de uma célula fotoelétrica re-

justificar a aproximacdo de Fraunhoffer.

condicionada de uma calculadora comum, com uma
méscara de abertura 0,5 x 1,0mm?2. A célula foi fix-
ada no carro de um tragador grafico (plotter) de modo
a aproveitar a varredura temporal para a leitura da
difracao (Figura 1). A tensao da célula pode ser lida
pelo proéprio tragador, gerando um grafico da difracao
[3]. Utilizamos uma aquisi¢do por computador via um
multimetro Keithley modelo 196. Desta forma, obtive-
mos arquivos com 900 pontos representando a intensi-
dade da difragdo a intervalos de 0,347mm.

As redes foram fotografadas em negativos (procedi-
mento indicado em apéndice) e feitas a partir de graficos
em barra, com um gerador de nimeros aleatérios uni-
formes entre 0 e 1, RND, modulando a posicdo das n

barras:

z,=a-(n+r-RND) (1)

Assim, foram feitas 6 redes de 16 barras com des-
ordem r=0; 0,1; 0,2; 0,4; 0,8; e 1,6. O espacamento
médio final das barras a=(451+5)um e sua largura
b=(74+4)um foi medido com o auxilio de um video-
microscépio. Na Figura 2 reproduzimos o conjunto de
redes utilizadas.

A variancia na posicao de cada fenda pode ser facil-

mente calculada:

(121“2
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= — n = — 2
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Figura 1: Esquema da montagem experimental para as medidas: FE e L sdo lentes. A seta sobre o plotter indica o sentido
do movimento.

16 Barras com Desordem
0% 10% 20%
40% 80% 160%

Figura 2: Conjunto de redes utilizadas. O valor da desordem r (eq. 1) estd indicado em forma de porcentagem.

III. Calibracao do Detetor

As fotocélulas de silicio tém uma curva de resposta
quase logaritmica. Esta propriedade lhes confere a ca-
pacidade de ser utilizadas como fonte de tensdo em
diversas condicoes de iluminacao, sem alterar apreci-
avelmente sua resposta. Ao mesmo tempo, sua faixa
dindmica de resposta se torna extremamente ampla,

permitindo uma resolucdo inacessivel a detetores lin-
eares. Fizemos uma curva de calibracdo para o nosso
detetor, com o auxilio de um fotémetro Newport,
um LASER HeNe, e um par de polarizadores Glan-
Thompson, tomando o cuidado de manter a polarizacao
constante sobre a fotocélula. A curva de resposta esta
reproduzida na Figura 3. A tensdo varia suavemente
para uma ampla faixa de intensidades.
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Figura 3: Curva de calibragao para

IV. Resultados Experimentais

Os difratogramas obtidos estdo representados nas
Figuras 4 e 5, em escala linear e semi-logaritmica. A
distribuicdo de intensidades para a rede ideal com N
fendas de largura b e espacamento a, a uma distancia
R do detetor, que varre a coordenada y, é dada por

sen(Nga/2 sen(gb/2

I:I[){sen(qaﬂ))r'{ 2 ’]2’ ®)

4 ¢é o vetor de onda do espalhamento sendo

que o primeiro quadrado é devido as interferéncias en-

onde g = ¢

tre fendas e oscila rapidamente. O segundo quadrado
é a envoltéria de difracdo das fendas individuais. Esta
distribuicdo idealizada de intensidades deve ainda ser
convoluida pela abertura na méscara da fotocélula que,
no nosso caso, alarga os picos em torno de 3 canais
(aquisigbes sucessivas).

O primeiro difratograma (r 0) pode ser anal-

a célula fotovoltaica utilizada.

isado nestes termos. Nos demais, notamos que, pro-
gressivamente, os minimos de interferéncia aumentam
e os maximos diminuem, enquanto a difracido persiste.
Este resultado tem uma andlise qualitativa simples, em
termos do limite de desordem absoluta. Neste limite,
as difragdes de fendas individuais se superpéem com
fases aleatérias, gerando um padrao médio, sem inter-
feréncias definidas. Note, no entanto, que mesmo para a.
maior desordem considerada (r=1,6), um espacamento
médio da rede ainda pode ser definido, o que se traduz
num claro discernimento dos primeiros minimos em
torno do pico central de interferéncia.

E possivel desenvolver uma andlise quantitativa,
considerando o método de Patterson [4], que consiste
em calcular a transformada de Fourier para a fungao de
correlacdo das fendas. A seguir, desenvolveremos uma
analise alternativa, que coloca em evidéncia as proprie-
dades geométricas das somas fasoriais que compoem o
campo.
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Figura 4: Difratogramas obtidos em escala linear. As curvas tracejadas correspondem aos modelos teéricos desenvolvidos
para os maximos e minimos de intensidade.
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Figura 5: Os mesmos difratogramas exibidos na Fig. 4, em escala semi-logaritmica.



V. Fasores e Polimeros

Desejamos tirar proveito da representacao complexa
para o campo elétrico. Uma vez que o campo total é
dado pela soma de contribuicoes individuais, esta rep-
resentacdo gera uma soma de vetores no plano com-
plexo. Como o angulo de cada vetor é dado pela fase
instantanea do campo, estaremos tratando de diagra-
mas fasoriais, onde nos interessa calcular a distancia
ponta a ponta de um polimero fasorial.

Consideremos o campo elétrico resultante no dete-
tor com o auxilio de diagramas fasoriais para a rede
regular. A Figura 6 representa uma série de diagramas
em varias situagoes:

a) A iluminacdo direta, em y=0, tem a maior soma
possivel, pois todas as contribuicoes estao em fase. A
soma é N vezes a contribuicao de cada elemento ou
fenda.

b) Relagéo de interferencias. Levemente fora do cen-
tro, cada fenda contribui com uma defasagem de 6 = qa
em relacdo a fenda anterior. Pode-se verificar, usando
a notacao complexa, que a resultante agora é dada por
sen(N6/2)/sen(6/2).

c) Efeito da difragdo. No préximo maximo de in-
terferéncia, # = 27, mas, ao longo de cada fenda, a
fase varia continuamente; isto aparece como um arco de
comprimento unitario. Devemos considerar uma com-
posicdo de N secantes de comprimento L = sen(gb)/qb,
cuja soma é NL.

< (N/2)L? >1/°= L < 2Nsen®(A/2) >'/2= L |N
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d) E ficil perceber que no segundo maximo de
difragdo, as secantes tém comprimento L = 2/3x.

e) Efeito da desordem sobre os méximos de in-
terferéncia. Consideremos agora os méaximos de in-
terferéncia de ordem i que ocorrem para N fasores
de comprimento L. A inclusdo da desordem Af =
2mqa(r- RN D) torna os fasores semelhantes a polimeros
na presenca de um campo (o fator de desordem, r,
tem um papel semelhante ao da temperatura para um
polimero feito de dipolos na presenca de um campo). A
soma média serd entao facilmente calculdvel como

NL < cos(Af) >= Lsenlaar/2) (4)
qar/2
Note que a reducdo corresponde ao fator de difragao por
uma fenda de largura a-r. Uma forma alternativa de se
chegar a este resultado é considerar que cada fenda se
encontra virtualmente convoluida pelo ruido aplicado,
e utilizar o teorema da convolucao de Fourier.

f) Efeito da desordem sobre os minimos de in-
terferéncia. De forma semelhante, os minimos inter-
mediarios da interferéncia, ao invés de resultarem de um
cancelamento exato, terao agora uma soma média dada
pelas flutuacdes. Consideremos a resultante de cada par
de fasores com tamanho L' = 2Lsen(Af/2). O valor
médio é nulo. No entanto, o seu valor quadratico médio,
responsavel pela intensidade medida, serd finito. As-
sim, 0 comprimento quadratico médio (distancia ponta
a ponta do polimero fasorial) serd

1 — sen(qar/2) 12
qar/2

Figura 6: Diagramas de fasores auxiliares para a visualizacdo do campo elétrico resultante no detetor.



VI. Discussao

O efeito Debye-Waller é calculado como uma
diminuicdo da intensidade nos picos de espalhamento

2W

de raios X por um fator e~ com W = ¢%*0?, onde

0? é a variancia da posicao média dos atomos da rede
cristalina [2]. Este fator é andlogo ao que foi calcu-
lado neste artigo, se considerarmos a difracdo por uma
distribuicdo gaussiana de posices, ao invés de uma
distribuigdo retangular (experimente calcular a inten-
sidade a partir de (2) e (4); use uma expansido em
série de Taylor para comparar com e~ 2"). Tal dis-
tribuicao é esperada para potenciais harmoénicos, pela
lei de Boltzmann. Assim, uma medida do efeito Debye-
Waller permite obter o grau de desordem da rede. Igua-
lando a energia térmica & energia eldstica (teorema da
equiparticao), obteremos equivalentemente a constante

elastica das forcas interatomicas:

K = kgT/o? (6)

A reducao dos maximos de intensidade devido & des-
ordem foi calculada supondo que todas as configuragoes
possiveis ocorram. Como lidamos com um numero
pequeno de fendas (N=16), as flutuagbes estatisticas
tornam-se importantes, e 0s nossos calculos para os
méximos de intensidade s6 tém sentido para g?0? < N,
ou seja, na regido proxima a origem. No calculo da
intensidade minima média, levamos em consideragao
explicita o valor das flutuacoes devidas ao nimero finito
de fendas. Assim, desenhamos junto aos gréficos exper-
imentais a funcao de intensidade minima completa, mas
apenas a parte central de intensidade méxima, isto é,
apenas enquanto esta é superior a intensidade minima.
Nota-se que os minimos observados (pelo menos nos
primeiros graficos) sdo mais intensos que os calcula-
dos. Atribuimos este efeito a convolucao realizada pela
méscara do detetor. Observamos ainda um alarga-
mento da difracdo nos gréficos inferiores. Este efeito
é devido & diferenca de largura das fendas decorrente
do processo fotogrifico. De forma geral vemos repro-
duzida a estrutura em lobos da intensidade minima
e estreitamento geral da regido de interferéncias para
Aq ~ (o)7L,

VII. Conclusoes

Este trabalho teve como objetivo investigar o efeito
da desordem sobre redes de difracdo. Ele permite clar-
ificar aspectos gerais das técnicas de espalhamento e
chegar a resultados quantitativos, com experimentos e
andlises acessiveis a alunos de fisica a nivel de grad-

uacao.

VIII. Apéndice: Realizacao dos Diapositivos

O conjunto de fendas foi impresso a laser (600 dpi)
em uma folha de tamanho A4, obtendo excelente con-
traste e homogeneidade.

Para a fotografia, utilizamos o filme Kodalith (©
Orto 656 Tipo 3 (ASA 8), que reunia caracteristicas
ideais como boa resolucao das imagens e alto contraste
claro-escuro. Para a revelacdo, utilizamos a férmula D-
11, que tem como ponto forte a definicdo. As exposicoes
foram feitas de acordo com a montagem mostrada na
Figura 6. A iluminacdo foi dada por dois spots con-
tendo lampadas Fotoflood de 500W. A homogeneidade

foi garantida utilizando-se um fotometro manual.
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Figura 7: Montagem utilizada na confec¢do dos diaposi-
tivos.

Na exposicdo, colocamos a abertura variando entre
f/8 a £/5.6 e velocidade entre 1/2S a 1/2S.
O processo de revelacdo teve os seguintes valores

tipicos na duracao de cada etapa:

Banho Revelador 2 1/3 minutos

Banho Interruptor ~ 1/2 minuto
Banho Fixador 3 minutos
Banho em Agua 8 minutos
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