
Laboratório de Materiais Funcionais - Instituto de Química – UNICAMP – Caixa Postal 
6154 - Campinas, SP, CEP 13084-971 - Brasil

g070632@iqm.unicamp.br

Avaliação da influência da cristalinidade sobre a determinação do 
tamanho do cristalito do óxido semicondutor ZnO

Diego Costa Ferreira Moreira (IC)*, Fernando A. Sigoli (PQ), Italo Odone Mazali (PQ)

Palavras-chave: óxidos semicondutores – nanopartículas - cristalinidade

A maioria das rotas de síntese de 
nanopartículas consiste no método 
sol-gel ou em etapas de hidrólise, as 
quais produzem nanopartículas não-
cristalinas em um estado inicial. 

A cristalinidade é obtida via 
tratamento térmico. O crescimento de 
cristalito é acompanhado pelo 
aumento do grau de cristalinidade, 
fato que interfere na determinação do 
tamanho do cristalito a partir da 
equação de Scherrer. Cristalitos 
inferiores a 1 µµµµm são responsáveis 
pelo alargamento dos picos de 
difração de raios X (XRD) e redução 
da intensidade, parâmetros estes que 
sob a perspectiva de ordenamento a 
longa distância implicam em redução 
do grau de cristalinidade.

O objetivo deste trabalho é a 
investigação da contribuição dos 
parâmetros tamanho de cristalito e 
cristalinidade sobre a largura a meia-
altura dos picos de XRD.

Foi utilizado o óxido semicondutor 
de zinco, ZnO, devido a sua 
importância em várias aplicações 
tecnológicas, tais como ópticas, 
eletrônicas, catalítica e de 
sensoriamento.
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Metodologia

• Foi possível sintetizar ZnO via 
método sol-gel na escala nanométrica. 
• Com o tratamento térmico obteve-se 
um aumento do tamanho das partículas 
por coalescência, como comprovado 
por SEM. 

Com os dados de XRD aplicados à
equação de Scherrer se obtém o 
tamanho dos cristalitos, descritos na 
tabela 3, comprovando-se que ocorre 
um aumento do tamanho da partícula 
com o tratamento térmico
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Figura 1 - Difratogramas de XRD do 
ZnO com tratamento térmico em 

diferentes temperaturas

Tabela 1 - Planos de difração característico 
de ZnO obtido

Tabela 2 - Tamanho dos cristalitos 
calculado pela equação de Scherrer 

por temperatura de tratamento 
térmico

Figura 3 - Imagens SEM em comparação com o 
XRD, com tratamento térmico em diferentes 
temperaturas

Figura 2 - Tamanhos dos cristalitos calculados de 
acordo com a equação de Scherrer

Equação de Scherrer, onde ττττ ó tamanho de 
cristalito Bττττ e b são a largura a meia-altura do 
pico de difração de maior intensidade da 
amostra e de um padrão (Si policristalino), 
respectivamente. θθθθ é o ângulo do máximo do 
pico de difração de maior intensidade e ΚΚΚΚ é
uma constante, cujo valor depende da forma 
do cristalito. Adotando-se como condição de 
contorno que os cristalitos são esféricos, 
temos ΚΚΚΚ = 0,9.

Zn(H3C-COO)2.2H2O + álcool 
etílico absoluto 

+ hidróxido de 
lítio 1,4 mol L-1

Zn[(CH3)2CH202]

Refluxo, aquecido 80º C, 
sob agitação magnética, 

por 180 min

ultrassom a 0 °C,
por 10 min

Precipitação de ZnO

Pó branco de ZnO

Foi feito o tratamento térmico das amostras de
ZnO em um forno  tubular, a fim de se obter
aumento do tamanho de partícula e a variação
da cristalinidade.

Filtração a vácuo

Lavagem do precipitado com 

água destilada e etanol

Caracterizou-se as amostras obtidas por XRD. 


