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REF I TAMENTO DA ESTRLTl JRA CRISTALINA DA
C1UPT~LAl TA UT~ZA.NDO 0 METODO DE RIETVELD

F.M.S.Carvalho ', D.Atencio1*
' Instiruto de Geociencias - USP
"Bolsa de Produtividadc em Pesquisa Ci\TPq

o metodo de Rietveld foi cmpregado para refinamcnto da estrutura
cristalina de material sintetico analogo ao mineral criptomclana, de formula
quimica ~J ..uMnmI.69 Mn!\'6.620 \6.0,43H20 , que, como 0 mineral natural, era
cripto erista lino .

Obtiveram-se para este composto : hJ1Upo espacial 141m, parametre s
de cela unit/ina <10=9,82(1) e bll- 2,855(4} A. As coo rdenadas atomicas finais
foram: K = 0 0 0,5: Mn = 0,3493(5) 0, 1687(5) 0; O( I) = 0,157(1) 0,201(2)
0; 0(2) = 0,534(2) 0,160(2) 0.

Os indices de critcrio para avaliacao do refinamento obtidos foram:
R"l'= 18,50 para R"j' espcrado de 32,92; Rp- 13,77; S- 0,56 c Dw-d=-0,42;e
Rb=8.50.

De maneira geral, os dados sao concordantes com uma estrutura de
inomanganato , formad a por quatro cadeias duplas de octaedros de [MuOd
formando tunel onde se aloja K, cujo grau de ocupacao (M) esta de acordo
com suas coordenadas c a composicao quimica cia criptomclana sintetica.
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