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Figura 18. Resultados de DOS para a superficie (001) do material TiO,. (a) DOS total modelo slab e (b) DOS total orbitais modelo slab

Tabela 1S. Resultados obtidos através de difratograma para amostra comercial
de dioxido de titdnio em fase rutilo

20 hkl Intensidade relativa (%) Fwhm (°)
27,4138 110 100 0,1710
36,0745 101 41,1 0,1813
39,1853 200 6,3 0,1878
41,2420 111 19,9 0,1929
44,0444 210 73 0,2022
54,3002 211 50,2 0,1292
56,6003 220 12,2 0,1309
62,7408 002 5,0 0,1298
64,0306 310 5,6 0,1326
68,9854 301 13,8 0,1264
69,1850 112 6,5 0,1227

*e-mail: srlazaro@uepg.br



