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ESTRUTURA CRISTALINA




ARRANJO ATOMICO

As propriedades de alguns materiais estao
diretamente associadas a sua estrutura cristalina (ex:
magnésio e berilio puros, que tém a mesma
estrutura, se deformam muito menos que ouro e
prata que tém outra estrutura cristalina).

Materiais cristalinos e nao cristalinos de mesma
composicao apresentam diferencas em suas
propriedades (materiais ceramicos e poliméricos
nao-cristalinos tendem a ser opticamente
transparentes enquanto cristalinos nao).



ARRANJO ATOMICO

e Os materiais solidos podem ser classificados de
acordo com a regularidade na qual os atomos ou
lons se dispoem em relacao a seus vizinhos.

* Material cristalino ¢ aquele no qual os atomos
encontram-se ordenados sobre longas distancias
atomicas formando uma estrutura tridimensional
chamada rede cristalina

* Todos os metais, muitas ceramicas e alguns
polimeros formam estruturas cristalinas sob
condicdes normais de solidificacao



ARRANJO ATOMICO

* Nos materiais ndo-cristalinos ou amorfos nao existe
ordem de longo alcance na disposicao dos atomos

« As propriedades dos materiais sélidos cristalinos
depende da estrutura cristalina, ou seja, da maneira
na qual os atomos, moléculas ou ions estao
arranjados no espaco.

* Ha um numero grande de diferentes estruturas
cristalinas, desde estruturas simples exibidas pelos
metais até estruturas mais complexas exibidas pelos
ceramicos e polimeros




oropriedades da célula unita
itas vezes, define as propriedads
do cristal inteiro.

EX: densidade, estequiometria,
orfologia do cristal.



CELULA UNITARIA

(unidade basica repetitiva da estrutura tridimensional)

e Consiste em um pequeno grupos de atomos que
formam um padrao repetitivo ao longo da estrutura
tridimensional.

e As células unitarias para a maioria das estruturas
cristalinas sao paralelepipedos ou prismas que
possuem trés conjuntos de faces paralelas.

e A célula unitaria é escolhida para representar a
simetria de cada estrutura cristalina.



r CELULA UNITARIA

nidade basica repetitiva da estrutura tridimens




e Como a ligacao metalica é nao-direcional nao ha
restricbes quanto ao numero e posicoes dos
vizinhos mais proximos.

e Entao, a estrutura cristalina dos metais tém
geralmente um numero grande de vizinhos e alto
empacotamento atomico.

e Trés sao as estruturas cristalinas mais comuns em
metais: Cubica de corpo centrado, cubica de face
centrada e hexagonal compacta.




SISTEMA CUBICO

Os atomos podem ser agrupados dentro do sistema
cubico em 3 diferentes tipos de repeticao

— Cubico simples
— Cubico de corpo centrado
— Cubico de face centrada



A CUBICO ¢

Apenas 1/8 de cade

cai dentro da celula
ou seja, a célula uni
contém apenas 1 atc

Essa é a razdo que

nao cristalizam né
cubica simples (c
baixo empaco
atdmico)



ESTRUTURA CUBICA DE
CORPO CENTRADO

Atomos localizados no vértice do
cubo e no centro do cubo

®

¢




ESTRUTURA CUBICA
CORPO CENTRADO

NUmero de atomos por célula unitaria

» vertice: 8x1/8 =1

» (Centro: 1

n =1
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No sistema C
atomos se toc
longo da diag

cubo:

a+/3 =
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mMERO DE COORDENA
PARA CCC

NGmero de coordenagdo m®) correspond
a0 humero de atomos vizinhos mais
proximos

~ Para a estrutura ccc 0 numero de
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OR DE EMPACOTA
ATOMICO PARA CCC

Fator de empacotamento atomico (FEA)

representa a fracdo do volume de cada cel
unitaria que e ocupada pelos atomos.

FEA = volume total dos atomos
volume total da célula unitar




FATOR DE EMPACOTAME
ATOMICO PARA CCC

R A ot
AR

Vol. tot. célula unitdtia = a3 = 64 R® /

Volume de 1 dtomo = (4/3) i R®
Vol. tot. Gtomos = 2x(4/3) m R3 = (8/3) m R®
FEA = (8/3) m R3 / 64 R3/3V3 = 0.68

seja, 68% do volume da célula cu
ocupado por atomos
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ESTRUTURA CUBICA DE
FACE CENTRADA

Atomos localizados no vértice do
cubo e no centro das faces




B ESTRUTURA CUBICA
FACES CENTRADAS

NUmero de atomos por célula unitaria

» vertice: 8x1/8 =1

» faces: 6x1/2=3

AT T
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O PARAMETRO D
PARA O SITEMA CFC
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MERO DE COORDENA
PARA CFC

Numero de coordenacao corresponde ao
numero de atomos vizinhos mais proximo

Para a estrutura cfc o numero de
coordenacao é 12.
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"FATOR DE EMPACOTAM
ATOMICO PARA CFC

a? + a? = (4R)?
202 = 16.R?
a=2V2.R

Vol. tot. célula unitdtia = a® = 16
a
Volume de 1 Gtomo = (4/3) m R3

ol. tot. dtomos = 4x(4/3) m R3 = (16/3) m R®
A =(16/3)mR3 / 16 R3V2=0.74

) seja, 74% do volume da célula
ocupado por dtomos
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e sistema
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s localizados no veértice das faces hexagona

0s localizados no centro da estrutura
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COMPACTA

IUmero de atomos por célula

vertice: (6x1/6) +(6x1

planos basais: (2x1/2

centro: 3
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COMPACTA

mo tangencia 3
Ja camada de cima,
)S N0 Seu proprio

na camada de
) seu plano

Je coordenacao
aHCé1l2e
de
mesmo

c/a=1,633
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c/a=1,633




) ATOMICO E ES
STALINA DE ALGUNS

Table 3.1 Atomic Radii and Crystal Structures for 16 Metals

Atomie Atomic
Crystal Radius" Crystal Radius
Metal Structure* (nm) Metal Structure (nm)

Aluminum FCC 0.1431 Molybdenum BCC 0.1363
Cadmium HCP 0.1490 Nickel FCC 0.1246
Chromium BCC 0.1249 Platinum FCC 0.1387
Cobalt HCP 0.1253 Silver FCC 0.1445
Copper RCC 0.1278 Tantalum BCC 0.1430
Gold FCC 0.1442 Titanium () HCP 0.1445
Iron (a) BCC 0.1241 Tungsten BCC 0.1371
Lead FCC 0.1750 Zinc HCP 0.1332

@« FCC = face-centered cubic; HCP = hexagonal close-packed; BCC = body-centered
cubic.

» A nanometer (nm) equals 10~ m; to convert from nanometers to angstrom units (A),
multiply the nanometer value by 10.




SISTEMAS CRISTALINOS

O sistema cristalino € um esquema segund
qual as estruturas cristalinas sdo classificadas
acordo com a geometria da célula unitaria.

Essa geometria € especificada em termos
relacoes entre comprimento de aresta
angulos interaxiais.

Istem somente sete combinacoes dif
pardmetros de rede. Cada um
Inacoes constitui um sistema cris
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Rhombohedral 4 = b = ¢
a=8=ry4+90°

Orthorhombic g # b # ¢

@=f=y=9%

i
Hexagonal Monoclinic a+b#¢

Tetragonal - Triclinic a+h#c
aF B FyEA°




de corpo
centrado

tetragonal

de face
centrada

centrado %

cubico hexagonal ,5,:,'3.20

triclinico




POLIMORFISMO OU
ALOTROPIA

Alguns metais e nao-metais podem ter mais
de uma estrutura cristalina dependendo da
temperatura e pressao. Esse fenomeno é
conhecido como polimorfismo.

Geralmente as transformacoes polimorficas
sa0 acompanhadas de mudancas na
densidade e outras propriedades fisicas.



FEI\/IPLOS DE MATERIAI
EXIBEM POLIMORFISM

Ferro

Titanio

Carbono (grafite e diamante)
IC (chega ter 20 modificacoOes cristalin













DIRECOES NOS CRISTAIS

l)
e 'l. S A .._/ '1’ IS S __,
- 2 . » y.

. &7 Uma direcao cristalografica €
g definida como uma linha entre dois
pontos, ou um vetor.

Foram estabelecidas convencoes de
Identificacao onde trés nimeros
Inteiros ou indices sao utilizados para
designar as direcoes.

A base para determinacéo dos valores dos indices é a célula
unitaria, com um sistema de coordenadas que consiste em trés
eixos cuja origem esta localizada em um dos vértices e cujas
direcoes coincidem com as arestas da célula unitaria.
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DIRECOES NOS CRIS

vetor com o comprimento

eniente e posicionado de tal
0 (ue ele passa através da origem
stema de coordenadas.
guer vetor pode ser movido

do reticulado cristalino sem

teracoes, desde que seu

10 seja mantido.



DIRECOES NOS CRISTAIS

2. O comprimento da projecao do vetor sobre cada um
dos trés eixos e determinado.

3. Estes trés numeros sao multiplicados ou divididos
por um fator comum, a fim de reduzi-los aos menores
Intelros.

4., Os trés indices nao separados por virgulas, sao
colocados entre colchetes [uvw].



0o,1,1 1p
-0 0.0 Thase -0.0.1

haze

1,1,1— [111] 0,1,0—8 [010]
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0,0,0 fp

haze

-1,0,-1—= [101]

1,7.0 tp
-0,1,1 ‘Thazse

41— [212]
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*<100> para as faces

DIRECOES PARA O SIST
CUBICO

A simetria desta estrutura permite que as
direcoes equivalentes sejam agrupadas pa
formar uma familia de direcoes:

110> para as diagonais das faces
11> para a diagonal do cubo




PLANOS CRISTALINOS

e S3ao representados de maneira similar as
direcoes

e Sao representados pelos indices de Miller =
(hkl)

¢ Planos paralelos sao equivalentes tendos 0s
mesmos indices



PLANOS CRISTALINOS

Se o plano passa através da origem, um outro plano paralelo deve
ser construido no interior da célula unitaria ou uma nova origem
deve ser estabelecida no vértice de uma outra célula unitaria.

O comprimento da intersecao do plano para cada eixo €
determinado em termos dos parametros de rede.

Os valores inversos desses numeros sao calculados.

Se necessario, estes numeros sao modificados para o conjunto de
menores inteiros pela multiplicacao ou divisao por um fator comum.

Os indices inteiros, nao separados por virgulas, sao colocados entre
parentéses (hkl)



(001) Plane referenced to
the origin at point O

(110) Plane referenced to the
origin at point O

> Other equivalent
(001) planes

W
Other equivalent

(110) planes

(111) Plane referenced to
the origin at point O

Other equivalent
(111) planes
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PLANOS CRISTAL

Planos (010)

paralelos aos eixos x
paralelo a face)




PLANOS CRISTAL

anos (110)
ralelos ao eixo z
OS eixos x e y

1/ o0 = (110)

Y

Plane (110}
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Planos (111)

am o0s 3 eixos
ograficos em 1

1,1/1=(111)

Plane (111)




PLANOS NO SISTEMA CUBICO

* A simetria do sistema cubico faz com que a

familia de planos tenham o mesmo arranjo e
densidade

e Deformacao em metais envolve deslizamento
de planos atomicos. O deslizamento ocorre
mais facilmente nos planos e direcoes de
maior densidade atémica



PLANOS DE MAIOR DENSIDADE ATOMICA
NO SISTEMA CCC

A familia de planos
{110} no sistema ccc é o
de maior densidade
atomica




PLANOS DE MAIOR DENSIDADE ATOMICA
NO SISTEMA CFC

« A familia de planos {111} no
sistema cfc € o de maior densidade
atOmica



DENSIDADE ATOMICA LINEAR E
PLANAR

e Densidade linear = atomos/cm

E a fracdo do comprimento de uma linha (direcdo) que é
interceptada por atomos

(igual ao fator de empacotamento em uma dimensao)

* Densidade planar = atomos/unidade de area

E a fracdo de drea cristalografica que esta ocupada por
atomos

(igual ao fator de empacotamento em duas dimensoes)



Densidade Atomica Linear

Analogo a DAP podemos defimr a densidade
atomica linear

& DAL = Comprimento Total de Atomos/Comprimento
de uma direc¢do
Exemplo
& Calcule a DAL das directes <100> narede CFC

__;!”,{ Mumero total de domos=1+1 =2
b

Comprimento total de atomo = 2 x Rao de | &tomo = 2R

Comprimento da Diregio =a e 4R = ay? =» g = 2R/

DAL = 32Rfa=2R/ 2R~N2 = 142 = 0707




Densidade Atdmica Planar

* Analogo ao fator de empacotamento atémico, que
corresponde a densidade volumétrica de atomos,
podemos detimir a densidade atomica planar

& DAP = Area Total de Atomos/Area do Plano

+ Exemplo

& Calcule a DAP dos planos {100} na rede CFC

1 atomo
1/4 de dtomao

Minern total de dtomos =1 +4*14 =2

Areatotal de dtomo = 2 % Areade 1 atomo = 2 gR2
Areado Plann=a2 edRE = El“u'IE => 7= EE'_"JE

DATP = 2nR4a* = 2nR*3R* = w/d = 0,785




