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As grandes infraestruturas de pesquisa, como o Laboratério Nacional de Luz
Sincrotron, estao por tras de enormes avangos tecnolégicos e cientificos nas mais
diversas areas, em especial na Fisica de Materiais. Se, por um lado, esses avangos
possibilitam resolugdo e precisdo experimentais cada vez maiores, por outro, a
enorme quantidade de dados disponiveis impde a necessidade de ferramentas mais
eficientes para a sua andlise. E nesse contexto que o presente trabalho se insere,
buscando analisar dados de Estrutura Fina de Absorcdo de Raios-X Estendida
(EXAFS) por meio de simulagdes de Monte Carlo Reverso (RMC). Com o objetivo de
estudar a estrutura e a desordem dos materiais, buscou-se analisar dados de EXAFS
de amostras do tipo GexSi1x a diferentes temperaturas. Essas ligas foram escolhidas
porque, além de um interesse natural por serem semicondutores, a sua estrutura
permite o surgimento de desordem tanto quimica quanto estrutural. Ao invés de aderir
ao meétodo tradicional de analise de EXAFS, que consiste em um ajuste dos dados,
utilizou-se o software EVAX, capaz de simular por RMC a estrutura do material a partir
dos dados experimentais. Como auxilio para a simulacdo de RMC, utilizou-se também
o programa LAMMPS, que realiza simula¢gdes de Dinamica Molecular (MD). Apds a
simulacado de RMC, obtém-se uma estrutura condizente com os dados experimentais;
conhecendo-se a estrutura, pode-se calcular diretamente quaisquer quantidades de
interesse, como a desordem térmica, quimica ou estrutural das amostras. Em
amostras de Ge puro, observou-se que a simulagdo converge mais rapidamente
quando os dados de entrada sao previamente relaxados por MD. Também foi
observado o efeito da desordem térmica a partir da diminuicdo da intensidade do sinal
de EXAFS para camadas de coordenacédo mais altas.



