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ancia de estudar o assunto?

'ma de coordenadas dentro de uma célula
ina € importante para localizar pontos de interess

tomos substitucionais e intersticiais

disso, muitas propriedades podem

acificos dentro da estrutura cristalina
naterial (como propriedades




s unitarias possuem parametros de rede (a,b
sao definidos baseados nas dimensoes das

onveniéncia, a célula unitaria tem sua origem
idente com a origem do sistema (x,y,z) e )
arestas coincidem com o0s eixos '
enados

denadas sao dadas com
a0sS Seus parametros
sua notacao € sem

: grs)
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Direcoes Cristalograficas

Direcao cristalografica é definida como uma linha entre
dois pontos (vetor) dentro da célula unitaria.

Etapas para determinar uma direcao:

1. Determine as coordenadas do ponto inicial ] L
e do ponto final do vetor /|
2. Subtraia as coordenadas do ponto final /

das coordenadas do ponto inicial (111)-
3. Esses numeros devem ser apresentados \ ~ |
COmMOo 0S menores valores inteiros | (1101 £
4. A notacao e do tipo [uvw], sem /1100 |
virgulas e entre colchetes. Em caso de !
sinal negativo, represente como uma

barra acima do nimero: [UvW] As direcdes [100], [110] e [111] s&o
direcdes comuns em uma célula unitaria



















uma celula cubica, as seguintes ¢

A

0,0, 1




0s de diregOes sao equivalentes (apres
s propriedades). E comum se referir a esse
ymo familia de direcbes e utilizar <> para
ta-las. Abaixo, esta ilustrada a familia <110>
stemas cubicos

110
101] [101 :
011] [01T 4
110] [110]

[100] [010]

X

As diregdes [1(




s0bre o vetor diregao, dada uma diregao
ografica especifica. E calculada por:

numero de atomos centrado sobre o vetor direcao

comprimento do vetor direcao

ente essa propriedade é calculada em
do raio ou do parametro de rede







dade linear, em fungao d
erial, em uma célula cubica de
ongo da direcao [110]

2 atomos
DLy10= IR

1
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atomos/u.m




Planos Cristalograficos

Ha também relacoes de propriedades entre os planos
cristalograficos de uma célula unitaria. Por exemplo,
metais se deformam ao longo de planos de atomos mais
compactos.

Etapas para determinar os indices de um plano:

1. Identifique os pontos em que o plano intercepta os
eixos. Caso o plano atravesse a origem, deve-se usar
uma celula unitaria adjacente
Obtenha os inversos das coordenadas de interseccao
Caso haja fragcoes, multiplique todos os numeros
para elimina-las; porém, nao se reduz os indices
para os menores inteiros (Plano (110)+ Plano (220)
4. A notagao € do tipo (hkl), sem virgulas e entre
parénteses. Caso haja indices negativos, novamente

usa-se uma barra acima do numero: (hki)
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na célula cubica, o plano |2
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Familia de Planos

Assim como acontece com as direcoes, os planos
também apresentam familias, que agrupam planos
equivalentes. As familias sao representadas com {}.
Abaixo esta ilustrada a familia {110} para o sistema
cubico:

((110)
(101)
(011)
(110)
(101)
(011)

{110} = «




analoga a densidade linear, a densidade
) € definida como o numero de atomos po
de drea, os quais estao centrados em um pla
grafico particular. E calculada por:

mero de atomos no plano
area do plano







que apresenta estrutura
ametro de rede a = 0.334 n

S atoms per face 1 atom per face
Planar density (010) —Ff = ;F,,
- area of face (0.334)

%.06 atoms/nm> = £.96 x 10" atome/em?

centrado no plano (020), portat
desse plano é zero.




Cristais hexagonais

O sistema de coordenadas convencional apresentado
anteriormente (conhecido como sistema de Miller) nao &
adequado ao se trabalhar com cristais hexagonais, uma
vez que direcoes cristalograficas nao possuiriam mesmo
conjunto de indices.

Para resolver esse problema, foi criado um sistema com
guatro eixos (sistema de Miller-Bravais). Os eixos a,, a,
e a; estao contidos em um unico plano (plano

basal) e formam angulos de 120° entre si. O

eixo z € perpendicular ao plano basal. .

Para representacao de coordenadas nesse Sl

sistema, sao utilizados quatro indices, sendo | a.
gue, por convencao, os trés primeiros se 12

referem aos eixos a;, a, € a; e o quarto indice | 1.
se refere ao eixo z. TN




Conversoes entre o sistema Miller e Miller-Bravais
Miller-Bravais para Miller
Diregoes: [uvtw] para [u'V'W']
u'=u-t, v=v-t e w'=w
Planos: (hkil) para (h’k’l)
h'=h, k'=k e I'=I

Miller para Miller-Bravais
Diregoes: [uvw] para [u'v't'w’]

 (2u=v) , (2v=u) ., (uU+v) _ ., .,
U'=-"——=—= vi=—Fa— , U= o (u'+v’)
e W=w

Planos: (hkl) para (h'k’i’l")
h'=h, k'=k, i'=-(h+k) e I'=I
Sendo que os indices “linha” representam os indices do

sistema convencional, e os indices sem a “linha” os
indices do sistema hexagonal






Planos:

A: (0001)
B:(1121)

Direcoes

C: [2113




sistema de MiIIer-Bravaisp

diregBes [1120], [1100] e [0001]

)s planos (1010), (1011), (0001)




120], [1100] e [0001]

(1010), (1011), (0001)

11011)
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Monocristalinidade e Policristalinidade

Materiais Monocristalinos: quando o arranjo periodico
dos atomos se estende por toda a amostra, o resultado
€ um monocristal. Todas as células unitarias se
interligam e possuem a mesma orientacao. Sao raros de
acontecerem naturalmente e sua producao artificial
exige condicoes muito bem controladas (taxa de
resfriamento)

Materiais Policristalinos: quando o solido € composto por
um conjunto de muitos cristais pequenos (graos).
Durante o processo de solidificacao, inicialmente,
pequenos cristais (ou nucleos cristalinos) se formam,
em varias posicoes e com orientacoes diferentes. Na
medida em que a solidificacao se aproxima do fim, as
extremidades de graos adjacentes sao forcadas umas
contra as outras






Distancia Interplanar

A distancia entre dois planos paralelos e adjacentes com
0s mesmos indices de Miller € chamada de distancia

interplanar. Para materiais com arranjos do tipo cubico,
a formula para essa distancia é dada por:

a

dp =
VR + k2 + 2

Onde a é o parametro de rede da célula unitaria e h, k,

e | representam os indices de Miller dos planos
considerados
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todas as direcoes pelos eletrons que €
3 cada atomo que se encontra na traje

1
Feixe
incidente
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Condicoes de Difracao

Se certas condicoes forem respeitadas, havera difragao
do feixe de raios x e o padrao dessa difracao pode ser
utilizado para a identificacao de materiais cristalinos. A
equacao abaixo, conhecida como lei de Bragg, apresenta
as condicoes para que haja difracao:

nA = 2dp; sen b

Sendo n um numero inteiro, A o comprimento da onda
de raio x (depende da fonte emissora), d,,, a distancia
interplanar e 6 o angulo de incidéncia do feixe na
amostra.
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_ € sabendo que ¢
K., (A = 1.54056 A):

222
220
e e _,_-_,J i
80 100 120
Angulo de difracgio 26
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2) Com o parametro de rede calculado, identifique o
material, utilizando a tabela abaixo:

Parametro de

Material rede do cubo
(em A)
Ferro 0,287
Cromo 0,289
Tungsténio 0,316
Sodio 0,429

Potassio 0,533




1) Encontre o parametro de rede do material que
apresenta o padrao de difracao abaixo, sabendo que
ele possui estrutura CCC e sabendo que a radiacao
utilizada é proveniente de Cu K,, (A = 1,54056 A):

Solugao

Utilizando o plano (110), pico referente ao angulo 26 de
40,359, temos que:

A =1,54056*10m n=1 206 =40,3° 6 =20,15°

NnA = 2dsen(0)
1,54056*10-10 = 2dsen(20,15°)
e 1,54056x10-10

2sen(20,15°)

d = 2,23607*10-10



) resultado para d e os indices c
oS que:

o a
vh? + K2 + I

d

a=dwh®+ K+

a =2,23607+10—10+V12 + 12 + 02
a =3,16228%10-1° m
ou
a= 3,16228 A

arametro de rede corresponde ao tungsténio




