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Exercicio 10

a)
Primeiro calcule-se a energia do feixe, em J, sabendo-se que E = 0.5¢V. Uma simples regra de
trés simples fornece-nos o resultado seguinte:

E =128.01x10"2%J

Em seguida verifica-se se se estd dentro do limite nao-relativista, por forma a determinar que
expressao utilizar para a determinagao do momento linear dos neutroes, para subsequente calculo
do seu comprimento de onda (A). Utilizando a expressao cldssica para a energia cinética das
particulas e igualando-a a energia do feixe:

1
§mnv2

8.01 x 107297

2 x 8.01 x 10720
v? = X 8.01 x 10 ~ 9.6 x 10"m?s 2
Mp

Logo:
v~ 9780ms ™' ~ 9.8 x 10°ms ™
Como v < ¢ estamos dentro do limite nao relativista pelo que podemos utilizar a expressao usual
para o momento linear: p = mwv. O comprimento de onda A é, como usualmente:

h h

)\: —_ =
p mupu

~4.04 x 107" m

Logo o médulo do vector de onda é:

21

A

Os vectores da rede convencional, uma vez que esta é cibica simples, sao:

k=" ~16x10"m™!

@=a(1,0,0), b=a(0,1,0), &=a(0,0,1).

Utilizando as condicoes de Laue:

@- Ak = aAk, = 2rh
b- Ak = aAk, = 2nl
¢ Ak = alAk, = 2mm

Logo:



Pela figura 1 verifica-se que:

1Ak: = ksinf
2
O que significa que:
Ak
inf = — 1
Sin 2k ( )

Determinemos os Ak mais pequenos, pois, analisando a equagao 1 verifica-se que os menores

Figura 1: Esquema de difracgao.

angulos sao obtidos pelos menores Ak:

Ak:%r — 0 ~2.8°
Ak:%\/ﬁ—»02~390
Ak:%r\/g—>93~48°
Ak:%”\/l—>94~560
Ak:2—ﬂx/5—>95~62°

o

Os angulos serao 26.

b)
A expressao para o factor de estrutura é dado por:

SG(h7 Za m) = Z fj eiié.’?j
J

onde 7; = x;d + y;b + z;C e:

71 = (0,0,0)
S, 1 1
ro = <27072>
11
o= (0.2 =
LR (7272)
(11,
Ty = 272a

[N)



Para a fcc, que é o nosso caso, ficamos com:

Salhylim) =" = f (14 e m0Hm) o gminlim)g=in(ei))
J

Facilmente se verifica que o factor de estrutura é igual a 4f quando h, [, m forem ou todos pares ou
todos impares. No caso de terem paridades diferentes o factor de estrutura toma um valor nulo.

Assim sendo os picos que serao suprimidos sdo os correspondentes aos seguintes 0’s: 61, 02, 05 e
fs. restando apenas 03 e 04, que sao os menores 0’s visiveis para a rede fcc, calculados na ficha
anterior.

Exercicio 11

Uma vez que sdo ides com apenas uma carga em excesso (ou em falta) a energia de atracgao é
simplesmente dada por:

62

B 47T€0R

Eat =

O que faz com que a energia total seja:

62 R

Etot(R) = Eat + Ercp = _471'60R + Ae_?

a)

A energia de coesao é a energia de equilibrio do sistema, que é um minimo da energia total:

e? A _=r
; _R
Eror = dmeoR2 p °’

Esta equagao é uma equagao transcendental e a sua solugao é dada, numericamente, pelo Mathematica:
3.1 x1071%m.

Introduzindo este valor na funcdo da energia, obtemos que a energia de coesdo é: 6.6 x 10719 J.

b)

Como foi visto na alinea anterior, o comprimento da ligacdo é de 3.1 x 107m

c)

Expandindo a energia total em série de Taylor em torno da distancia de equilibrio Ry = 2.9 x
1072 m:

dEtot
dR

1 d?FE.
(R — Ro) + = fot

Eiot(R) = Eiot(Ro) + . 5 dR2

(R— Ro)* + 0O ((R - Ro)*)

Ro

3 . -
Desprezando os termos de O ((R — Rp) ) e tomando em consideragao que nos encontramos num

extremo, pode-se fazer a aproximagao:

} dQEtot

2 dR2? (R_ R0)2

Ry

Eior(R) ~ Byt (Ro) +




A constante ndo tem qualquer significado uma vez que podemos tomar o zero onde nos aprouver.
Tgualando este resultado ao de um oscilador harménico %kRz, deduz-se que:

_ dQEtot

~ -1
k= —mgr|  ~56.99Nm

Ro

A frequéncia de vibragdo de um oscilador harménico de massa pu é:

k
W=
W
No nosso caso j = -LEMCL & 5 massa reduzida. Assim, a frequéncia fica w = 7.8 x 10'1/2529 ~
mr+mey’ ’ 18.58

1.36 x 10*2 Hz.

Exercicio 12

a)

A frequéncia de vibracao nao depende da amplitude de vibracao.
b)

A primeira derivada é, aproximadamente:

de a(r+50) —a(r— &)
dr AT

Utilizando a mesma expressao, agora para a segunda derivada:

d?z %x(T + %) —da(r -4

drz AT

O que resulta em:
A’z x(r+ A7) 4+ 2(r — AT) — 22(7)

dar2 AT2
O que é simplesmente, igualando a segunda derivada:

z(t+AT)=(2 - ATz)sc(T) — (T — A1)

Uma estimativa do erro é obtida, simplesmente, de uma outra forma de dedugao do algoritmo:

dz 1 d%x , 1 d%z 3 4
z(t+ A7) = 2(7) + T TAT + 3 a2 ) 3 a8 TAT + O(AT)
dz 1 d%x , 1 d%z 3 4
x(’r — A’T) = .T(T) — E 5 7d7'2 . g 7d7'3 TAT +O(AT )
Somando as duas equagbes obtém-se:
d2z 9 4
(T + A7) =22(1) + 2 AT? —z(T — AT) + O(AT)
T T

De onde se conclui que o erro é de O(AT?).
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Figura 2: Trajectéria

c)

Implementado o algoritmo obtém-se o grafico das trajectérias presente na figura 2. O periodo é

dado por 6.254/ % e a frequéncia é o inverso 0.16 %

O sistema de equagoes diferenciais que regem este sistema sao:

k
Miqy = —5 T —‘rk‘(l‘g —xl)

k
Miy = —5 T2 —‘rk‘(l‘l —332)

A implementacao do algoritmo de Verlet resulta em:

1k k

z1(t+ A1) = —i—Aszl + —AT*(1y — 11) + 221 — 21 (T — AT)
1k k

xo(T+ AT) = —i—Aszg + —AT*(31 — T2) + 239 — 22(T — AT)

Fazendo a mesma mudancga de varidveis, para o tempo natural, obtém-se:
1
x1(T 4+ A7) = —§A7'2x1 + AT (zg — x1) + 221 — 21(T — AT)
1
1172(7' + AT) = 7§A7'21’2 + ATQ(SCl — $2) -+ 2$2 — $Q(T — AT)

Implementando no Mathematica o seguinte codigo:

del = 0.1; n = 4000; q1 = 1., 1.; g2 = 0, 0;
For[i=3,i<n+1,i++,{ql=Append[ql,2q1[[i-111-q1[[i-2]]1+(q2[[i-111-(3/2)q1[[i-1]]1)del
dell, q2=Append[q2,2q2[[i-1]]1-q2[[i-2]]1+(q1[[i-11]1-(3/2)q2[[i-1]]1)del dell}]
trajl=Table[{i del, q1[[il]1},{i,1,n}]

traj2=Table[{i del, q2[[i]]},{i,1,n}]

ListPlot[trajl, PlotRange->All];

ListPlot[traj2, PlotRange->All];
intensidade=Abs[Fourier[q1]]*Abs[Fourier[q1]];
lista=Table[N(1/400)*j,intensidade[[j]],j,1,n];
ListPlot[lista,PlotRange->Al1l];

MatrixForm[lista] intensidade=Abs[Fourier[q2]]*Abs[Fourier[q2]];
lista=Table[N(1/400)*j,intensidade[[j]1],],1,n];
ListPlot[lista,PlotRange->All];

MatrixForm[lista]



(a) Massa 1 (b) Massa 2

Figura 3: d)
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Figura 4: e)

Obtendo-se os gréficos presentes nas figuras 3 Com o resultado da transformada de Fourier obtém-

se os seguintes valores para as frequéncias: 0.154/ ﬁ e 0.275 ﬁ

e)

A resolugao é exactamente a mesma, mudando apenas uma constante na equagao diferencial:

k
M.i‘l = 75 xr + 2]6(?[2 — 2131)

k
M.i‘g = 75 To + 2]6(501 — Ig)

O algoritmo para o método de Verlet fica:
1
x1(T+AT) = —§AT2(E1 + 2A7% (29 — 21) + 201 — 21 (T — AT)
1
2o(T+ AT) = —§A7'2x2 + 2A7% (21 — x) + 209 — 2o (T — AT)

Obtendo-se os graficos presentes nas figuras 4 Com o resultado da transformada de Fourier obtém-

se os seguintes valores para as frequéncias: 0.1975 % e 0.3004/ %



