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Apêndices

7.1 Apêndice A - Coordenadas Cristalográficas

De acordo com os resultados de Norrestam [2] para o manganês e de Attfield

[14] para o ferro, as coordenadas cristalográficas para os elementos são:

Tabela 7.1: Mn2OBO3

Atom x y z

Mn(1) 0.55733(3) 0.38364(3) -0.2147(1)

Mn(2) 0.17010(3) 0.40280(3) -0.2205(1)

O(1) 0.1127(1) -0.0092(1) -0.2850(5)

O(2) -0.0122(1) 0.2511(2) -0.1344(5)

O(3) 0.7287(1) 0.2612(2) -0.1739(5)

O(4) 0.8719(2) 0.4655(2) -0.2771(5)

B 0.8617(2) 0.3272(2) -0.1923(6)
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Tabela 7.2: Fe2OBO3

Atom x y z

Fe(1) 0.752(1) 0.0667(3) 0.1169(3)

Fe(2) 0.248(1) 0.1970(3) 0.3989(3)

O(1) 0.238(2) 0.1182(6) -0.0124(4)

O(2) 0.234(2) 0.0093(4) 0.2677(5)

O(3) 0.761(2) 0.2498(4) 0.2440(4)

O(4) 0.740(2) 0.3673(6) 0.0186(4)

B 0.741(2) 0.3763(6) 0.1646(4)

Com aux́ılio do software de cristalografia PCW-Powder Cell, pôde-se

obter as coordenadas para os átomos na célula unitária. Uma vez que as

coordenadas de Attfield conduziam a uma célula unitária monocĺınica com o

eixo menor o eixo ~a, procurou-se gerar as coordenadas com o grupo P21/n

ao invés de P21/c, de modo que para os dois metais a célula unitária tivesse

o mesmo eixo menor, o eixo ~c 1.

Veja no final do apêndice uma tabela com as coordenadas cartesianas

relevantes.

1Isto é trivial, e não deve conduzir a confusões !
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7.2 Apêndice B - Monômeros Transladados / Tabelas de

Distâncias

Aqui estão as coordenadas para os monômeros isolados, transladados e ori-

entados de modo que a maior distância O-O se encontre mais próxima do

eixo z.

Tabela 7.3: O monômero de ferro transladado e orientado - (Å)

śıtio 1 śıtio 2

x y z x y z

Fe 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

O1 -2.0466 -0.0241 0.3354 0.1328 1.9067 -0.1676

O2 -0.1852 1.9664 -0.2123 -0.1882 -0.2081 -2.0289

O3 0.0 0.0 2.2243 1.9691 -0.2121 0.2922

O4 0.3742 -2.0255 0.3034 0.0 0.0 2.2269

O5 0.0835 -0.0198 -2.0107 -2.1573 0.0040 -0.0942

O6 2.1302 0.0044 -0.1217 -0.4494 -2.0604 0.3600

Neste ponto, quando relocamos octaedros, é conveniente mostrar que

as distâncias relativas entre os átomos não foram modificadas. Para isto

mostram-se nas tabelas 7.5 7.6 7.7 e 7.8, as distâncias metal-oxigênio para os

dois compostos e ambos os śıtios. Estas distâncias foram referenciadas, na

seção 4.2.4, quando se fez a discussão sobre as cargas nos śıtios metálicos.
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Tabela 7.4: O monômero de manganês transladado e orientado - (Å)

śıtio 1 śıtio 2

x y z x y z

Mn 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

O1 -0.1384 -1.8724 -0.1078 0.1282 -2.1786 -0.0949

O2 0.0893 -0.0764 -2.2654 2.0665 -0.0066 0.2827

O3 -1.8731 -0.1144 0.3171 -0.1517 -0.0472 -2.0838

O4 0.0 0.0 2.3751 -2.2182 -0.0407 0.0541

O5 1.9625 0.0380 -0.2075 0.0 0.0 2.4205

O6 0.1559 1.9495 0.2869 -0.4221 2.0668 0.7737

Tabela 7.5: As distâncias metal-oxigênio para o Fe - śıtio 1. (Å)

Fe O2 O3 O4 O5 O6

O2 2,0741

O3 1.9864 2,7798

O4 2,2243 2,7852 3,1366

O5 2,0820 3,1411 4,0637 2,8165

O6 2,0125 3,1688 2,6928 4,2358 3,0761

O7 2,1336 4,2018 3,0362 3,1688 2,7175 2,7852
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Tabela 7.6: As distâncias metal-oxigênio para o Fe - śıtio 2. (Å)

Fe O2 O3 O4 O5 O6

O2 1,9186

O3 2,0482 2,8354

O4 2,0019 2,8412 3,1688

O5 2,2269 3,0638 4,2650 2,7686

O6 2,1593 2,9783 2,7687 4,1500 3,1688

O7 2,1393 4,0441 3,0341 3,0447 2,8165 2,7175

Tabela 7.7: As distâncias metal-oxigênio para o Mn - śıtio 1. (Å)

Mn O2 O3 O4 O5 O6

O2 1,8806

O3 2,2685 2,8166

O4 1,9032 2,5061 3,2438

O5 2,3751 3,1128 4,6420 2,7851

O6 1,9738 2,8414 2,7851 3,8743 3,2438

O7 1,9766 3,8535 3,2593 2,8944 2,8610 2,6762
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Tabela 7.8: As distâncias metal-oxigênio para o Mn - śıtio 2. (Å)

Mn O2 O3 O4 O5 O6

O2 2,1844

O3 2,0858 2,9355

O4 2,0898 2,9286 3,2438

O5 2,2192 3,1778 4,2909 2,9734

O6 2,4205 3,3301 2,9733 4,5071 3,2438

O7 2,2468 4,3681 3,2761 3,5647 2,8610 2,6762
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Tabela 7.9: As Coordenadas Cartesianas para Fe2OBO3 (em Å)

1 Fe -3.5469 -4.0659 0.7985

2 Fe -1.0783 0.6259 -0.7985

3 Fe 3.5469 4.0659 -0.7985

4 Fe 1.0783 -0.6259 0.7985

5 Fe -0.9322 -2.8432 -0.7985

6 Fe -3.6930 1.8486 0.79857

7 Fe 0.9322 2.8432 0.79858

8 Fe 3.6930 -1.8486 -0.7985

9 B -3.1055 -1.1607 0.7637

10 B -1.5196 3.5310 -0.7637

11 B 3.1055 1.1607 -0.7637

12 B 1.5196 -3.5310 0.7637

13 O 4.5136 -3.5826 -0.8302

14 O 0.1115 1.1091 0.8302

15 O -4.5136 3.5826 0.8302

16 O -0.1115 -1.1091 -0.8302

17 O -2.1457 -4.6045 -0.8429

18 O -2.4795 0.0873 0.8429

19 O 2.1457 4.6045 0.8429

20 O 2.4795 -0.0873 -0.8429

21 O -2.3713 -2.3477 0.8271

22 O -2.2539 2.3440 -0.8271

23 O 2.3713 2.3477 -0.8271

24 O 2.2539 -2.3440 0.8271

25 O -4.4560 -1.2452 0.7605

26 O -0.1691 3.4466 -0.7605

27 O 4.4560 1.2452 -0.7605

28 O 0.1691 -3.4466 0.7605
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Tabela 7.10: As Coordenadas Cartesianas para Mn2OBO3 (em Å)

1 Mn 0.5199 -1.1097 0.9254

2 Mn 4.1020 3.6570 0.6964

3 Mn -0.5199 1.1097 -0.92544

4 Mn -4.1020 -3.6570 -0.6964

5 Mn -3.0756 -0.9266 0.9066

6 Mn -1.5891 3.8400 0.7152

7 Mn 3.0756 0.9266 -0.9066

8 Mn 1.5891 -3.8400 -0.7152

9 B 3.3458 -1.6473 0.9980

10 B 1.2761 3.1193 0.6237

11 B -3.3458 1.6473 -0.9980

12 B -1.2761 -3.1193 -0.6237

13 O -3.6059 4.6789 0.6974

14 O -1.0588 -0.0877 0.9244

15 O 3.6059 -4.6789 -0.6974

16 O 1.0588 0.0877 -0.9244

17 O 4.5143 -2.3728 1.1858

18 O 0.1076 2.3938 0.4359

19 O -4.5143 2.3728 -1.1858

20 O -0.1076 -2.3938 -0.4359

21 O 2.1099 -2.2765 1.0577

22 O 2.5120 2.4901 0.5640

23 O -2.1099 2.2765 -1.0577

24 O -2.5120 -2.4901 -0.5640

25 O 3.4441 -0.3289 0.7230

26 O 1.1778 4.4378 0.8988

27 O -3.4441 0.3289 -0.7230

28 O -1.1778 -4.4378 -0.8988
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