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I - IDENTIFICAÇÃO

Nome da disciplina: Avançando na pesquisa de materiais, fármacos e minerais com difração de

raios X (ELETIVA)

Carga horária semestral: 60 horas

Carga horária semanal: 3 horas teóricas/1 hora prática

II - OBJETIVOS

O objetivo desta disciplina é apresentar os fundamentos da cristalografia básica aplicada a ciência dos
materiais, fundamentos da difração de raios X e métodos de caracterização com dados de difração como o
método de Rietveld de refinamento de estruturas  cristalinas e o método  Pair Distribution Function  (PDF).
Serão apresentadas aplicações da técnica em ciência dos materiais e exercícios práticos serão realizados. Cada
grupo de alunos realizará um estudo de caso, envolvendo identificação, refinamento utilizando o método de
Rietveld e quantificação das fases presentes na amostra analisada, além de atividades para a caracterização de
amostras nanocristalinas/amorfas.

III - EMENTA

Ementa:  Fundamentos  de  difração  de  raios  X.  Difratômetros  de  raios  X  de  pó  e  monocristal,
determinação de estruturas. Refinamento estrutural pelo método de Rietveld para policristais e pelo método de
mínimos quadrados para monocristais. Recentes avanços na caracterização estrutural de materiais, com enfoque
em fármacos e minerais.

 Introdução  à  cristalografia:  -  Radiação  eletromagnética  e  suas  propriedades;  -  Estrutura  dos
materiais;

 Propriedades estruturais dos cristais: - Elementos de simetria; - O estado cristalino; - Definição de
cela unitária; - Posições, direções e panos cristalográficos; - densidade linear e planar; - sistemas cristalinos; -
Redes de Bravais; - grupos espaciais; - transformação de coordenadas

 Raios X e sua interação com a matéria: - Propriedades, fontes e detectores de radiação

 Difração por monocristais: - Padrão de difração; - difratometria de monocristais

 Difração por policristais: - Padrão de difração por policristais; - difratometria de policristais

 Instrumentação: - Condicionamento do feixe; - Principais geometrias;

 Aspectos a serem considerados durante a coleta de dados: - Preparação de amostra; - Aquisição de
dados; - qualidade dos dados

 Processamento de dados e análise de fases: - Processamento preliminar de dados; - bases de dados
cristalográficos; - identificação e indexação de fases;

 Determinação de estruturas cristalinas;

 Método de Rietveld: - Fundamentos; - refinamento com uma fase; - análise quantitativa de fases; -
Quantificação de material amorfo.



 Método PDF: - Fundamentos; - obtenção de padrões por PDF; - Análise de materiais pelo método
PDF.
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