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RESUMO

Neste estudo foi abordada a dependéncia do comprimento das ligacdes inter-atdmicas
com a temperatura para dois materiais com mesma estrutura cristalina (Germanio e Arseneto
de Gélio), porém com diferencas de ionicidade de ligacdo.

Para andlise das caracteristicas vibracionais utilizou-se do método de EXAFS para
sondar as ligagbes com base em algumas aproximacdes, modelos e calculo computacional, e
verificou-se sua dependéncia com a temperatura através de caracteristicas estruturais como o
fator de Debye-Waller o qual descreve a desordem térmica e estrutural.

Constatou-se que a taxa de expansdo térmica para 0 germanio € maior que a do

arseneto de galio e sua ligacdo € mais “dura” que a GaAs.

Palavras chaves: EXAFS, Germanio, Arseneto de Galio, Fator de Debye-Waller,
Expansao térmica.



ABSTRACT

This study addressed the dependence of the inter-atomic bond length with temperature
for two materials with the same crystal structure (Germanium and Gallium Arsenide), but
with differences in binding ionicity.

For analysis of the vibrational characteristics we used EXAFS to probe the binding
based on some approximations and computational models. We inferred the temperature
dependence through structural features and the Debye-Waller factor which describes the
thermal and sdisorder.tructural

It was found that the rate of thermal expansion for germanium is larger than that of

gallium arsenide and its binding is "harder"” than GaAs.

Keywords: EXAFS, Germanium, Gallium Arsenide, Debye-Waller Factor, Thermal

expansion.
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1 INTRODUGAO

Na busca por desenvolvimento tecnoldgico, é de fundamental importancia o
conhecimento da estrutura dos materiais. Por exemplo, s6lidos semicondutores possuem uma
larga utilizagdo na industria eletronica, o que torna necessdrio o conhecimento de suas
propriedades térmicas e elétricas. A variacdo nas caracteristicas vibracionais destes materiais
influencia na viabilidade de criacdo destes componentes e uma maneira de avaliar tais
propriedades é através da absorcdo de raios-X.

A espectroscopia de estrutura fina estendida deabsorcdo de raios X (EXAFS)
compreende uma técnica de andlise a qual se sonda a ordem local de sélidos e ainda permite
estudar a dindmica em materiais cristalinos ou ndo através de medidas do espectro de
absorcdo de raios-X em funcdo da temperatura. No caso, obtém-se a variagdo da funcéo de
distribuicéo radial dos primeiros vizinhos, como fungéo da temperatura.

Se objetiva aplicar técnica de EXAFS ao estudo da dindmica vibracional de dois
materiais semicondutores, Germanio (Ge) e Arseneto de Galio (GaAs) que, do ponto de vista
quimico, diferem pela ionicidade da ligagdo mas possuem a mesma estrutura cristalina. No Ge
cristalino, a ligacdo Ge-Ge € puramente covalente. Entretanto, para GaAs cristalino a ligacdo
Ga-As é parcialmente covalente e parcialmente idnica, 0 que resulta em uma ligacdo mais
forte do que a do Germanio cristalino, devendo resultar em diferengas em suas dindmicas
vibracionais.

Para andlise das carateristicas vibracionais de cada material utilizamos a técnica de
XAFS para obter o espectro de absor¢do de raios-X destes dois materiais (Germéanio e
Arseneto de Galio), nas bordas K do Ge, do Ga e ainda do As, em fun¢do da temperatura. Foi
utilizado um intervalo de temperaturas de 20K a 350K dividido em onze espectros de

absorcdo para cada elemento em questéo.



Confrontando-se os resultados obtidos para ambos 0s materiais buscou-se verificar
suas semelhancas e distingdes em caracteristicas vibracionais atraves de modelos de solidos e
anélise computacional. Para os dois materiais semicondutores em regime de material bulk
verificou-se com base no fator de Debye-Waller uma maior resisténcia a desordem térmica
pelo lado do Germénio em relacdo ao Arseneto de Galio e ainda verificou-se a taxa de

expansao térmica com base na variagcdo do espagamento entre primeiros vizinhos.
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2 TEORIA

2.1 XAFS

A espectroscopia de XAFS (Estrutura Fina de Absorcdo de raios-X, em inglés) é uma
ferramenta de estudo da estrutura local em escala atomica ou molecular de materiais. A
espectroscopia XAFS consiste basicamente em medir o U(E) (coeficiente de absorcdo de
raios-X) em funcdo de E (energia dos raios-X), o qual normalmente diminui ao aumentar a
energia dos raios-X. Quando a energia (E) coincide com a energia de ligagdo de um elétron de
um atomo do material, o coeficiente de absor¢do sofre um aumento repentino, conhecido

como borda de absorgéo de raios-X. (BUNKER, 2010)

2.1.1 Absorcéo de Raios-X

Quando um feixe de fotons incide em um material sua intensidade inicial (I) decresce
a medida que a distancia penetrada na amostra (dx) aumenta, portanto a diminuicdo sera

proporcional a u(E) e deste modo a variagdo na intensidade (dl) ser& dada por:
dl = —u(E)Idx (2.1.1)
Ao integrar a equacdo (2.1.1) de uma intensidade inicial (I;) a intensidade em x (1)
obteremos como resultado a Lei de Lambert-Beer:
I = [jeHEX (2.1.2)
Normalmente w(E) decresce com E, entretanto quando E coincide com a energia de
ligacdo do elétron com o atomo da amostra o coeficiente de absor¢do apresenta um aumento
abrupto (Figura 1) caracterizando a energia da borda de absorcdo (E.), energia esta

caracteristica para cada elemento. [2,3]



11

12 T T T T T T T T

Ge 20K

14 XANES —— 41
EXAFS ——

1+ = -

09 B

— 08 | b

= 07} 2

0.6 —

05 .

04 =1

0.3
10.8 11 11.211.4 116 11.8 12 122 124 12.6 12.8
E (KeV)

Figura 1: Tipico espectro de absorcao do XAFS; Ge a 20K.

2.2 XANES

A Estrutura de Absorcdo de raios-X proxima a Borda compreende uma pequena
regido do espectro de XAFS, como o proprio nome ja diz préxima a borda de absorcao.
Informacdes com relacédo ao estado de oxidacdo do 4&tomo absorvedor podem ser obtidas nesta

regido (CONRADSON, 2000), entretanto este ndo é o foco deste estudo.

2.2.1 EXAFS

A Estrutura Fina Estendida de Absor¢do de raios-X fundamenta-se na natureza dos
fotoelétrons. Uma vez que o elétron de um atomo isolado é ejetado, seu estado final pode ser
descrito como uma onda esférica. Quando o &tomo absorvedor ndo esta isolado, o fotoelétron
é espalhado na vizinhanca com uma alta energia cinética adquirida dos raios-X da regido do
EXAFS. E razoavel supor que o elétron é espalhado em um &atomo vizinho e retorna ao 4tomo
absorvedor (Figura 2). Esta teoria fundamenta-se na aproximacdo de espalhamento Unico

(single-scattering approximation). (CONRADSON, 2000).
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Figura 2 Fotoelétron na aproximacao single-scatterring; Fonte [3].

A energia cinética (Eo) do fotoelétron em termos da energia de ligacdo (E¢) e energia

dos raios-X incidente (4v) é dada por:
E,=hv—E, (2.2.1)

O fotoelétron que é ejetado pode ser representado por uma onda esférica, sendo assim

o comprimento de onda (1) ¢ definido como:
1= 27T/k (2.2.2)

Onde o vetor de onda (k) € descrito por:

k= j (8’;’") (hv + By — E,) 2.15)

Sendo m a massa do elétron e h a constante de Planck. (Koningsbergera, B.L.Mojet,

G.E.vanDorssen, & Ramaker, 2000)

O estado final do fotoelétron é formado pela superposicdo das ondas (propagante e

retroespalhada), assim a probabilidade de absorcdo P(E) do atomo alvo € modulada pela
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interferéncia das duas componentes do estado final (y;), uma vez que P(E) é proporcional ao
quadrado do elemento de matriz de transicdo ente os estados inicial e final do elétron, onde

Hint € 0 Hamiltoniano de interacdo e y; representa o estado inicial do elétron.

P(E) ~ |( ;| Hine )| (2.2.4)

A fase da ¢ depende da distancia entre o atomo absorvedor e o retroespalhador, dada
relacdo com o vetor de onda, que de acordo com a relacdo de de Broglie o comprimento de
onda do fotoelétron A = h/p, onde p é seu momento e h é constante de Planck, uma vez que p
depende da energia cinética E,, consequentemente ha relacdo da fase com a energia cinética

do fotoelétron. (BUNKER, 2010) (CONRADSON, 2000)

2.2.2 Equacgéo do EXAFS

O modelo de equagdo a ser utilizado supde que a contribui¢ao para p do meio onde o
atomo se encontra comporta-se como uma perturbagdo ao coeficiente de absorgdo (pp) do

atomo livre, assim somado o termo de EXAFS ao coeficiente:

t= o1+ x(k)] (2.2.5)
Sendo k = 2w/ e y(k) a fungdo que descreve o EXAFS.

O coeficiente de absorcdo de raios-X pode ser obtido a partir da teoria de perturbacédo
dependente do tempo, em primeira ordem (regra de ouro de Fermi — equacdo 2.1.6).
Adicionando-se algumas hipdteses, tais como, espalhamento simples do fotoelétron e
desordem gaussiana (i.e., a funcdo de distribuicdo de pares é simétrica), chega-se a uma

equacdo que representa superposicdo de ondas senoidais amortecidas. (Figura 3)
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Figura 3: Superposicdo de ondas

(superior); Onda decomposta em distintos
comprimentos de onda. Fonte (CONRADSON,
2000)

Amplitude (a.u.)

Wave vector k (A1)
x(k) = Z Aj(k)eFil9 sin(2kR; + ®;(k)) (2.2.6)
J

Dentro do termo senoidal a parte 2kR; representa a variagéo de fase dada a distancia do

atomo absorvedor e seu vizinho espalhador e o termo ®;(k) gera um deslocamento adicional

devido ao potencial que ao qual o fotoelétron esta sujeito no caminho entre o atomo

absorvedor e o retroespalhador. Ja o termo de amplitude é dada por A;(k) que por sua vez
contém o numero de coordenagdo N;, a flutuagdo em R;, a amplitude de retroespalhamento
f;(k) e um termo de reducdo da amplitude devido a muitos corpos S¢ , dispostos conforme

equacdo 1.1.9:
Nj 2
Aj(k) = mfj(k)so (2.2.7)
]

Ainda considerando a equacéo 1.1.8, o carater amortecido dado por e %) representa

o tempo de vida do estado final e contém os termos de desordem térmica e estatica.

—2R.
e Bitk) = exp( 7 ]>exp(—2k20j2) (2.2.8)

e
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O parametro 4, consiste no livre caminho medio do fotoelétron e g; representa o fator

de Debye-Waller entre atomo absorvedor e retroespalhador, fator este que caracteriza as

desordens térmica e estatica. [2,3]

Levando-se em conta a assimetria da distribuicdo de distancia interatdbmicas, a equagéo

de EXAFS toma a forma:

SEN|f(k 2 4
x(k) = z %k()le—2R//1(k)e—zgzkz+§c4k4sin (sz — §C3 + CDj(k)) (2.2.9)

camada

Onde C3 e C4 sdo os chamados cumulantes da distribuicdo. O segundo cumulante, C2, pode

ser identificado como o fator de Debye-Waller da equagéo 2.1.10.

A equacdo do EXAFS pode ser analisada tanto no espaco k como no espaco R através
de uma transformada de Fourier. Os pardmetros estruturais (cumulantes e numero de
coordenacdo) sdo obtidos a partir de ajustes ndo-lineares de minimos quadrados. As fungdes e
0s parametros que descrevem o retroespalhamento do fotoelétron ( A, So2, f(k), ®(k)) sdo

obtidos através de calculos de primeiros principios com o programa FEFF [2].

A relacdo dos cumulantes com as propriedades vibracionais se da através do modelo
correlacionado anarménico de Einstein[8,9], que para um modelo unidimensional do

potencial efetivo entre o par de &tomos é descrito como:
Vo —1y) =k, (r —19)% —k3(r —19)3 + - (2.2.10)

Para r, sendo minimo de potencial, k, constante harmdnica de mola e k5 aconstante

anarmonica de ordem trés, Levando em conta a dependéncia na temperatura dos temos k3, o2,
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o terceiro cumulante C; e o fator de expansao térmica linear a que esta conectado ao primeiro

cumulante C;, temos a seguintes relagdes dependentes da temperatura:

hwgl+z
o*(T) = ZkE 1-2 + 0dar (2.2.11)
e
2 1 1 2
ks(hwg)*1+ 10z + z (22.12)

C3 (T) = 2kg (1 _ Z)Z + C35tat

3 hkg 1+z
(2.2.13)

Onde wg € a frequéncia de Einstein (k, = pw?), u é a massa reduzida do par
absorvedor e espalhador e z = exp(—0g/T) é a relagdo entre temperatura de Einstein Oz e a

temperatura da amostra, ha ainda as dependéncias estruturais ndo relacionadas a temperatura

sendo estas 624 € Cssrae- [8]
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3 INSTRUMENTAGAO

O XAFS consiste em um experimento de absorcao de raios-X, logo se faz necessario a
utilizacdo de uma fonte emissora monocromatica, a qual devemos medir a intensidade de seu
feixe antes de incidir na amostra e também a intensidade do feixe transmitido através da

espécie em questdo, conforme figura 4.

< :
TR -]

Source Monochromator Iy Sample I

Figura 4: Estrutura de um tipico experimento de absor¢do de raios-X; Fonte [1].

3.1 Fonte de raios-X

As caracteristicas necessarias para um experimento de XAFS s sdo encontradas com
utilizacdo de radiacdo sincrotron, pois s6 com este tipo radiacdo pode-se obter[7]:

Um erro estatistico (S) menor que 0.1% em cada ponto do espectro, uma vez que a
distribuicdo de fétons absorvidos é regida por uma distribuicdo de Poisson onde:

S=1/JN (3.1.1)

Para N sendo o nimero de elétrons absorvidos, logo para S = 1073 sdo necessarios
10° elétrons absorvidos por ponto do espectro.

E ainda devido a grandes oscilagdes do espectro na regido de borda se faz necessario

uma resolucdo de 0.5 eV.
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Anel de armazenamento de elétrons

Acelerador Linear
\N (subsolo)
sf,sh
Linha deLuz = r ‘ﬁ‘ »

- 30 metros >

Figura 5: Estrutura de um acelerador sincroton; Fonte [7].

A obtencéo dos raios-X comeca com elétrons gerados por um filamento de tungsténio
passando um acelerador linear, posteriormente eles sdo transferidos para um pequeno anel e
tém sua energia aumentada. Ao possuirem energia suficiente os elétrons sdo transferidos para
outo anel este de armazenamento, composto de trechos retos com dipolos magnéticos
interligados onde terdo novamente um acréscimo em sua energia, mas quando um elétron é
acelerado o mesmo emite radiagdo e parte desta € capturada e condicionada para uso na “linha

de luz”.[7]

3.2 Linhadeluz

A linha de luz consiste na regido onde o experimento acontece de fato, constituida de
varios segmentos como monocromador, espelho focalizador e cdmaras de ionizagao.

Os fotons emitidos pelos elétrons acelerados nos dipolos magnéticos possuem uma
larga faixa de frequéncias e pra resolver esta questao utiliza-se um monocromador composto

de dois cristais de silicio com base na Lei de Bragg, onde o primeiro cristal seleciona a
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energia desejada e o segundo melhora a resolugdo em energia e redireciona o feixe para a
cabana experimental.

O monocromador determina a resolucdo em energia, assim tornando-se uma peca de
extrema importancia para um bom experimento de XAFS, onde a resolucdo deve ser da ordem
de 0.5eV.

O monocromador utilizado é feito de silicio cortado na direcdo (111), pois o silicio é
um cristal dito “perfeito”, assim minimizando erros na distancia entre planos, a qual altera a
resolucgéo do feixe. [7]

Para focalizar o feixe monocroméatico na amostra € necessario um espelho toroidal
curvavel que forma um feixe eliptico de baixa excentricidade com aproximadamente 0.5mm
de diametro. [7]

Ainda é preciso medir a intensidade do feixe de fotons antes (I,) da amostra e depois
(I;), Para medidas de I, utiliza-se uma camara de ionizacdo, a qual é constituida de dois
capacitores com um gas como meio dielétrico. O feixe de fotons, ao passar no meio dielétrico,
ioniza parte dos d&tomos do gas “produzindo” elétrons (fotoelétrons e elétrons secundarios), 0S
quais sdo capturados pelo capacitor, gerando uma corrente, a qual é lida e convertida em um
sinal com frequéncia proporcional a intensidade do feixe. Assim a medida interfere muito
pouco com o feixe. [7]

Para a deteccdo do feixe transmitido da amostra também é utilizado uma camara de
ionizagdo, uma vez que a mesma apresenta menor valor na relacéo sinal/ruido, entretanto ela
captura todos os processos de ionizagdo. Assim, se faz necessario a utilizacdo de software
como Athena para a remocao de background. [7]

As amostras utilizadas neste trabalho foram obtidas a partir da trituracdo de cristais de

Ge e GaAs em um po fino, que foi subsequentemente depositado sobre uma membrana de
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PVDF. As espessuras (x) das camadas depositadas foram calculadas de modo a resultar num

salto de absor¢ao Apux = 1.
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4 ANALISE DE DADOS

4.1 IFEFFIT

Programa para analise de dados de XAFS, desenvolvido pelo Consércio para Fontes

de Radiacdo Avancadas (CARS sigla em inglés) na Universidade de Chicago.

Voltado para analise de XFAS, o IFEFFIT reune diversas fun¢Ges como remocao de
background através do algoritmo de AUTOBK, ajustes de curvas com y(k) de EXAFS e
FEFFIT com exibicdo grafica das mesmas, transformadas de Fourier do sinal, entre outras [4].

IFEFFIT relne ainda programas como Athena, Artemis, FEFF, Atoms entre outros.

4.1.1 Athena

Utilitario grafico para o processamento de dados de EXAFS. Lida com a maior parte
das operacdes comuns, incluindo adicdo de espectros, remocéo de background, transformadas

de Fourier, e outras. [5]

Faz-se necessario alinhar os dados de absorcdo das medidas de uma mesma amostra e
ainda remover o background, processos regidos pelo Athena. Assim para remocdo de

background se desenvolve a equacgédo 2.1.7 para representar a equacdo EXAFS:

u(k) — po (k)

0=

(4.1.1)

Onde u, representa absor¢cdo do material sem a estrutura fina e u a absor¢do medida.
A equacdo do EXAFS é normalizada por u, onde reside um problema, pois ndo ha

possibilidade de medi-lo e ainda h4d uma grande diferenca entre o coeficiente de absorcéo de
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um atomo no vacuo e um em um sistema bulk. Para esta finalidade, se utiliza o algoritmo
AUTOBK desenvolvido por Matthew Newville, o qual traz bons resultados na remocéo de
background [1]. Uma vez alinhados e reduzidos, os dados ja podem ser ajustados com base

em modelos no Artemis.

4.1.2 Artemis

Consiste em um programa de ajuste dos dados usando padrdes tedricos do FEFF,
modelos de dados sofisticados e analise estatistica, ainda inclui interfaces para Atoms e FEFF.
(RAVEL, 2011)

Primeiramente com os dados ja organizados no Athena sdo ajustados por padrGes
tedricos obtidos pelos subprogramas FEFF e Atoms, ajuste para varidveis amp (referente a
variacdo da amplitude SZ) e enot (representa o E,, valor tedrico), valores fixados com base na
amostra de menor temperatura, tomada como amostra padrdo, por representar o sistema mais

idealizado (menor agitacdo térmica).
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5 RESULTADOS E DISCUSSOES

Na figura 6 encontra-se graficados os espectros de absor¢do do Ge e do GaAs, obtidos a

20K nas bordas K de absor¢éo do Ge, do As e do Ga, respectivamente. Examinando-se 0s

espectros, percebe-se claramente o salto de absor¢do em torno da energia da borda e as

oscilacdes de EXAFS apos as bordas. As oscilagdes sdo complexas, sugerindo a sobreposicao

de senndides de varias frequéncias, como seria de se esperar para um material cristalino.
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Figura 6:
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(b) ©)

Espectro de absorcéo do (a) Ge, (b) As e (¢) Ga.

Apbs a remocdo do background e ponderacdo por k? os espectros tém a aparéncia

representada nas figuras 7a e 7b e suas respectivas transformadas de Fourier sdo apresentadas

nas figuras 8 a 10. As figuras 7 a 10 ilustram claramente o efeito da temperatura nos espectros

de EXAFS. Nas figuras 8 a 10, observa-se a reducdo da amplitude de todos os picos da

transformada de Fourier com o aumento da temperatura. Os picos correspondentes a camadas

mais distantes do atomo central tém sua amplitude reduzida mais fortemente devido a

diminuicdo das correlacdes espaciais a medida que se afasta do atomo central.
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Figura 8: Transformada de Fourier
do espectro de Ge para diferentes

temperaturas.

Figura 9: Transformada de Fourier
do espectro de GaAs na borda do

galio para diferentes temperaturas.
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Figura 10: Transformada de Fourier
do espectro de GaAs na borda do As

para diferentes temperaturas.

Neste trabalho, nos concentramos na analise da primeira camada de coordenacdo, que
fornece informacdo direta sobre as ligacdes quimicas Ge-Ge e Ga-As. Nesta analise, os dois
primeiros cumulantes foram os parametros de ajuste, sendo que a dependéncia com a
temperatura do fator de Debye-Waller foi parametrizada através da equagéo 2.2.11, na qual a
temperatura de Einstein era variavel de ajuste. 1sso permitiu ajustar, simultaneamente, todos
0s espectros tomados a diferentes temperaturas. No caso do Ga-As, introduzimos a distancia
Ga-As como um vinculo adicional, o que permitiu ajustar simultaneamente os dados obtidos
nas duas bordas de absorcdo, para todas as temperaturas. Resultados tipicos dos ajustes

obtidos para a primeira camada de coordenacéo do Ge encontram-se graficados na figura 11.
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Figura 11: Tipico Ajuste da primeira camada de coordenacéo do Ge

Nas figuras 13a e 13b encontram-se graficadas as variacdes das distancias interatbmicas
Ge-Ge e Ga-As, respectivamente, em relacdo a um padréo cristalino. As distancias obtidas a
20K sdo consistentes com dados cristalograficos e com a soma dos raios covalentes Ga+As e
Ge+Ge. Verifica-se que os dados sdo bem ajustados por uma reta, cuja inclinagdo é maior no
caso do Ge do que no caso do GaAs, sugerindo uma maior taxa de expansao térmica para o

Ge do que para 0 GaAs.
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Figura 13: Variacdo das distancias interatdmicas do (a) Ge e (b) GaAs.
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Para o parametro de rede em funcdo da temperatura utilizou-se um dependéncia linear:
a(T) =ay +yT (5.1)

E a distancia entre primeiros vizinhos conforme a figura 14:

Figura 14: Estrutura cristalina do Ge e do GaAs
V3
AR = + (ag +yT) (5.2)

E Por definicdo o coeficiente de expanséo térmica linear é:

a(T) — ag _r
Qo Qo

T =aT (5.4)

-6 -1
O que resulta em a(Ge) = 53x10 K e a(GaAs) = 4.5x107°K~1, onde valores de

referéncia sdo o(Ge) = 5.9x10 K [10] e a(GaAs) = 5.73x107 6K 1 [11]
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A dependéncia dos fatores de Debye-Waller para ambos os materiais encontra-se nas
figuras 14a e 14b. As temperaturas de Einstein correspondentes sdo 364+2K e 333+3K para 0
Ge e GaAs, respectivamente, indicando que a ligacdo Ge-Ge ¢é mais “dura” que a ligagdo Ga-
As. Ou seja 0 GaAs pode ser expandido com menor custo energético. Onde segundo Araujo,

L. [8] a temperatura de Einstein para o germanio € 351.1+7.2.
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Figura 14: Dependéncia da temperatura do fator de Debye-Waller
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6 CONCLUSAO

A partir dos dados analisados ao longo deste estudo foi possivel identificar as
caracteristicas vibracionais dos semicondutores Ge e GaAs e sua dependéncia com a
temperatura.

Dado que o objetivo especifico deste trabalho era verificar o comportamento vibracional
de dois materiais de estrutura e massas médias semelhantes porem com ligagfes quimicas
distintas. Assim constatou-se que a taxa de expansdo térmica para 0 germanio é maior que a
do arseneto de galio e sua ligacdo e mais dura que a GaAs.

Este estudo atingiu seu propdsito uma vez que foi confirmada, através de experimentos,
que mostram consisténcia com dados cristalograficos nos comprimentos das ligagdes entre
Ge-Ge e Ga-As.

A partir dos resultados obtidos é possivel ainda verificar a necessidade de mais termos na
expansao em cumulantes que indica uma assimetria no potencial, ja que h& expansao térmica
caso de potencial simétrico a posi¢cdo média de cada &tomo ndo alteraria com a temperatura.

E oportuno ressaltar que, a partir dos dados obtidos ao longo deste estudo, houve um
entendimento da interacdo da radiagdo com a matéria e como € possivel extrair informacdes
da estrutura local destas interagbes. Bem como este proporcionou uma melhor percepcao

quanto & propriedades vibracionais em solidos cristalinos.
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