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Estudo do alargamento dos picos de difracéo de raios-x do NiO usando a equagao
de Scherrer e o grafico Williamson-Hall
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Existem varios métodos para calculo do tamanho de particula. Entre estes a equacao de
Scherrer € talvez 0 mais conhecido [1]. Scherrer deduziu o tamanho de particula como sendo
calculado através de KA cos(0)/FWHM, onde K é uma constante proxima de um, FWHM
corresponde a largura do pico de difracdo a meia altura e 0 € o angulo de Bragg da reflexdo. A
primeira teoria para o alargamento dos picos de difracdo foi proposta por Warren e Averbach
[2], onde eles assumiram que a largura do pico € devida ao tamanho de particula e também
devida a microdeformacdo. O grafico de Williamson-Hall é um método classico para obter
informagdo quantitativa sobre a microdeformagdo e o tamanho de particula considerando o
alargamento dos picos de difragdo. Williamson e Hall [3] assumiram que os perfis dos
alargamentos provocados pelo tamanho de particula e pela microdeformacdo sdo curvas
Lorentzianas. Baseados nesta suposicdo, uma expressao matematica envolvendo a largura do
pico de difracdo, o tamnho médio de particula e a microdeformacao foi definida. O grafico de
Williamson e Hall da o valor da microdeformacdo através da inclinacdo da curva e o tamanho
medio de particula através da interseccdo da curva com o eixo das ordenadas. Neste trabalho
apresentamos uma entre o tamanho de nanoparticulas de NiO calculados da difracdo de raios-x
(método Ritveld de refinamento) pelos métodos de Scherrer e Williamson e Hall. O tamanho
médio das particulas € 7nm, pelo método de Sherrer, e 20nm, pelo método de Williamson e
Hall. Mostramos como considerar a contribuicdo da microdeformacéo para a largura dos picos
de difracdo e sugerimos uma correcdo na equacdo de Scherrer. Usando esta correcdo
encontramos tamanhos de particula mais coerentes.
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