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Estrutura do atomo
CELUS? ATOMO

Unidade basica de um elemento

Diametro : 10 1°m,
Neutralidade de carga

A\ 4

A\ 4

Elétron
Massa : 9.109 x 10 28 g
Carga:-1.602x19-°C

Responsavel pelo volume

Nucleo
Diametro : 10 1 m
Responsavel por quase toda
carga positiva

lat

~100 pm

Region
occupied

: by electron —
Nucl charge cloud
Prdton Neutron
Massa : 1.673 x 10 2?4 g Massa : 1.675 x 10 24 g
Carga:1.602x101°C Carga neutra
g gl

~0.01 pm




Estrutura eletronica dos atomos

EEp sy

Modelo de Bohr: considera que os €
orbitam ao redor do nucleo atbmico em
orbitais distintos, onde a posicdo de um
é especifico é mais ou menos bem
definida em termos do seu orbital

Elétron Elétron

hv

hy g
foton

féton

n=3 n=3

(a) Energia absorvida (b) Energia emitida

Modelo mecanico ondulatorio: considera que os é

tendo caracteristicas tanto de uma onda como de
uma particula. A posicéao do ¢ é considerada
como sendo a probabilidade de um € estar em
varios locais ao redor do nucleo — distribuicdo de
probabilidades
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Fundamentos da Ciéncia e
Engenharia dos Materiais
William Callister

Comparacéo entre os modelos atdmicos de (a) Bohr e (b)
mecanico ondulatorio, em termos de distribuicdo eletronica




NUmeros Quanticos
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Os niveis energéticos de Bohr se separam em
subcamadas eletrbnicas, e 0s numeros quanticos
definem o ndmero de estados em cada uma
destas subcamadas
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(a) Os trés estados de energia eletronicos para o H de Bohr. (b)
Estados eletrbnicos de energia para as trés primeiras camadas do H,
segundo o modelo mecénico-ondulatério

s orbital (1=0)

\

n=3 p Orbital
(I=1)
Numero Quantico Designacéo
n= principal (camadas) K,L,M,N,O (1,2,3,4,etc)
I= subnivel (orbitais) s, p,d,f
m, = magnético 1,3,5,7 (-l a +I)
m, = spin Yo Yo
Nl]ﬂme_ro
QU§ntlco Designacé&o da Numero de Nimero de elétrons
principal (n) camada Subcamadas estados Por subcamada  Por camada

1 K s 1 2 2
s 1 2

2 L , 3 6 8
s 1 2

3 M P 3 6 18
d 5 10
s 1 2
p 3 6

4 N d 5 10 32
f 7 14

Fundamentos da Ciéncia e
Engenharia dos Materiais
William Callister




Configuracoes eletronicas
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Configuragdo eletronica Diagrama de orbitais

Para determinar a maneira segundo a qual os
estados de energia sdo preenchidos com os
elétrons, utiliza-se o Principio de Exclusdo de
Pauli: cada estado eletrbnico pode comportar um
namero maximo de dois elétrons, os quais
devem possuir valores de spin opostos.

Nem todos os estados eletrbnicos possiveis estdo
preenchidos com elétrons. Para a maioria dos
atomos, os elétrons preenchem os estados
energeticos mais baixos possiveis nas camadas
e subcamadas eletronicas, dois elétrons por
estado.

Camada de valéncia: elétrons que ocupam a camada
preenchida mais externa.

Is 2s

T

f

He : 1s?

Ne: 1s? 252 2p°

Ar: 1s? 252 2p® 3s? 3p®

Kr: 1s? 252 2p® 3s2 3p® 452 3d104pb

Xe: 1s? 252 2p® 3s? 3pb 452 3d10 4pb 552 4d10 5pb
Rn: 1s2 252 2p® 3s? 3pb 452 3d10 4pb 552 4d10 5pb 652 414 5d10 6pb

Valores permitidos para os numeros quanticos e os elétrons.

Fundamentos da Ciéncia e
Engenharia dos Materiais
William F. Smith/Javad Hashemi




Examinando a tabela periodica

EEL USS  Elementos posicionados em ordem crescente de numero atdbmico, em sete fileiras
horizontais chamadas de periodos

« Todos os elementos localizados em uma dada coluna ou grupo, possuem estruturas
semelhantes dos seus elétrons de valéncia, assim como propriedades fisicas e quimicas

similares
Elementos do ;
Elementos do Grupo Principal
g:ougg sP)rlnchaal (bloco p)
1A 8A
= (1) (18)
nst ns2np®
1 2A 3A 4A 5A 6A TA 2
il H 2 (13) | (14) | (15) | (16) | (17) | He
15! ns2 ns2np! | ns2np? | ns2np3| ns2np? |ns2np®| 152
Eletronegatividade s [ 4 s [ e[ 78 ]9
2t Elementos de Transigdo e ¢ o & £ e
. 241 252 25201 | 2522p2 | 2522p3| 2520p4|2522p 5 | 252206
(bloco d)
Elemento eletronegatlvo " 2 B 12 5 16 17 18

capaz de receber elétrons
e se tornar carregado
negativamente, ou
compartilha elétrons.

3/ Na | Mg | 38|48 | 5B | 6B | 78 |——8B—| 1B | 28 | AL | SI [ P S | Cl | Ar
3¢ as? (3) (4) (5) (6) (7 (8) (9)  (10) | (11) | (12) |3523p! | 352302 |3523p3| 3523p% | 35220 5 [ 352308
19 20 21 22 23 24 25 26 27 28 29 30 31 32 33 34 35 36
4 K | Ca | Sc | T v Cr | Mn | Fe | Co | NIl [ Cu (2Zn [ Ga | Ge | As | Se | Br | Kr
45! 452 | 45230 452302 | 45230% | 451245 [ 45245 | 452308 | 452307 | 452002 | 45130 10| 4523010] 4524p! | 452402 | 45243 | 4524p% | 4524p 5 [ 452405
37 38 39 40 41 42 43 44 45 46 47 48 49 50 51 52 53 54
5| Rb Sr Y Zr Nb | Mo | Tc Ru Rh | Pd | Ag | Cd In Sn Sb Te 1 Xe
5! 552 | 5524q" | 552402 | 5el4d? | 51405 | 522405 | 61407 | 521408 | 410 |8s14d10(5524010] 552551 | 552502 | 5525p 3 6526p4 552505 | 552506
55 56 57 72 73 74 75 76 77 78 79 80 81 82 83 84 85 86
6| Cs Ba | La* || Hf Ta w Re | Os Ir Pt Au Hg TI Pb BI Po At Rn
6s! | es? |e8s%sd!| |652502| 65%50° | 6526d* | 65%50° | 65%50° | 65%5d7 | 6s'50” |s'5a10|6s25a"0) 6526p! | 652602 | 852p° | 85260465260 ® | 652608
87 88 89 104 | 105 106 | 107 | 108 109 | 110 | 111 112 | 113 114 | 115 | 116
7| Fr Ra | Ac**|| Rt Db | Sg | Bh | Hs Mt Ds Rg
7e! | 752 |75%dl| |75%d2| 752643 | 752604 | 75%6d5 [ 75268 | 752607 | 75%64° | 75%6d® [75%6a10| 7527p 1 | 752702 | 7527p2 | 752704

Numero do periodo: o mais alto nivel de energia occupado

Elementos de Transi¢ao Interna (bloco f)

Fundamentos da Ciéncia e 58 59 60 61 62 63 64 65 66 87 68 69 70 71

Engenharia dos Materiais “Lantanideos| Ce [ Pr | Nd | Pm | Sm | Eu [ Gd | Tb | Dy | Ho | Er [ Tm | Yb | Lu
William F. Smith/Javad Hashemi seturteat | 652472 | 652414 | 652415 | 652478 | 652417 |soturisat | 652417 | 6524110 | 6524111 6524112 65 24113 6524114 o2t
90 91 92 93 94 95 96 97 928 99 100 | 101 102 | 103
**Actinfdeos [ Th Pa U Np | Pu |[Am (Cm | Bk | Cf Es | Fm | Md | No Lr
7526d2 |75%%a" | 7s%sr%ea’ | 7etsrtea’ | 752616 | 7525¢7 |72%ea’ | 752562 | 7525¢10 | 7526¢ 11 | 7526112 75 2613 | 7525114 7o taa’

Configuracéo eletrdnica parcial, no estado fundamental, de todos os elementos na tabela periddica.

@

-~

http://canaldoensino.com.br/blog/118-videos-que-explicam-cada-elemento-da-tabela-periodica



Ligacao interatomica

EEp sy

ELEMENTO ELETROPOSITIVO

+ LIGACAO IONICA
ELEMENTO ELETRONEGATIVO

ELEMENTO ELETROPOSITIVO

+ LIGACAO METALICA
ELEMENTO ELETROPOSITIVO

ELEMENTO ELETRONEGATIVO

4o LIGACAO COVALENTE
ELEMENTO ELETRONEGATIVO

Tabela 11.1. Relag&o entre caracteristicas atdmicas e ligagdes resultantes.

Fonte: material Prof. Ruben Caram



Ligacao Primaria

EEp sy

Forca motriz para formacao das ligacoes

U

Busca de um estado mais estavel

Il

| Energia Potencial



LigacOes interatomicas nos solidos

EELUSY
A compreensao de muitas das propriedades fisicas dos materiais esta relacionada as
forcas interatdbmicas que unem 0s 4tomos uns aos outros.

Consideremos dois atomos que dois dtomos isolados interagem conforme se aproxima
um do outro a partir de uma distancia de separacio infinita. A grandes distancias,
as interacdes sado despreziveis, pois 0s atomos estdo muito distantes para se
influenciarem. No entanto, a pequenas distancias, cada atomo exerce forcas sobre

0 outro.
Essas forcas sao do tipo atrativa (F,) e repulsiva (Fg) e a magnitude depende da

separacao ou da distancia interatdmicas (r)
Atracao
Forga resultante
. =k
g0 e
&9 _ I R Isi Distancia interionica, a
Forcas de atracdo e de repulsdo geradas durante a ligac&o idnica. l K
Observar que a forca resultante é zero, uma vez formada a ligacéo.
|
|
:
I r = cétion
r -e — R R = anion

a=r+R



Forcas e Energias de Ligacao

Variagfes de energia durante a ligacao i6nica. Observar que
a energia resultante € minima, uma vez formada a ligagéo.

Nat Cl~
Na*t cl-
| a ‘
! Na* Cl =
4 —
ap
X i+ M F, fo d atadin +
o ‘/ ¢ fo d atadinn) *
1+ R ‘E _ A 2 a
2 & tad ligadg) EN ‘
- \ | | | | | r = -
0 .
0 01 02 03 04 05 08 07 1+ &
a fn 92
Figura 2.6 Representacio gréfica da lombizna = 0 : : : ' : : : afn
|g(u_|a 6 1Ee,|feser tacdo Drailca_ arc;ﬂr;a coulombiana % 01 02 |03,°04 05 06 07
Equacgdo 2.1) para um par Na™ - CI. - ’
. JP P I L ; +
I o +
" Fp, fa refis) ) .-
2r . :
! B~
1 &
-3 i
I
I
Figura 2.7 Curva de forga de ligagZo liquida para um par
MNa* — CF mostrando um comprimento de ligagdc em
equilibrio de g, = 028 nm o

Figura 2.8 Comparagdo entre a curva da forga de ligacdo e a
curva da energia de ligag&o para um par Na® — Cl-. Como
F = dEida, o comprimento da ligacio em equilibrio (g,
ocorre onde F = 0 e E é um minimo (veja a Equacdo 2.5)

-A B

Ciéncia dos Materiais
James F. Shackelford

— E,=—
A r R "
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Forca ionica

EEL US®

Na* Cl

(z.)z.0) Z7.Z.€ S
(‘“Tgoaz) (47f50a2)

Fatracao = —

- , , . , z

Z1,72 = sao 0S numeros de elétrons removidos ou anexados a cada atomos =
*

5

e = carga do eletrdnica (1,6x101° C) s

. A . A s | | | | | | ]
a = distancia Interibnica Y0 o1 02 03 04 05 06 07
a
80 = pel‘mISSIVIdade = COI’lStante dle|é'[l'lca = (885 X 10_12C2/N m2) Figura 2.6 Representacdo grafica da forca coulombiana
(Equagdo 2.1) para um par Na™ - CI.

_— Atragado

(n e b sao constantes)

Forca resultante

nb +

n+1 -

For¢a
o

Fr=—

Distancia interidnica, a
Repulsao

2
21226 ~_nb
n+1 s — R R = anion

Fresult = — (472_ cl az) 2 N lpy

r = cdtion




Energia de Ligacao

EELUSY
a
E = j Fda
Na* cl- 0
A separacao atdmica infinita € usada como referéncia, pois Eco =0
a a
E = j F, da + J Frda
(0] (0]

T+
1

S0 a a -1 Z]_ZZ e 2 bn

5
2 - J E= 4 2 T an+l da

0 TTE a a
~ +
S l
(‘_5 0 = ]
g i 1 Zl Zz e 2 b
= E= > T3
S dmey a a
[}
©
©
k=) Z1,72 = sdo os numeros de elétrons removidos ou anexados a
Q cada atomos
N} dp AL
e = carga do eletronica,

Figura 2.8 Comparagdo entre a curva da forca de ligagdo e a a = distancia Interionica

curva da energia de ligagdo para um par Na® — CI~. Coma L. o

F = dE/da, o comprimento da ligagdo em equilibrio (a,) €, = permissividade - constante dielétrica = (8.85 x 10-12c?/Nm?)

ocorre onde F = 0 e £ € um minimo (veja a Equacdo 2.5)

b=constante
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Ligacao Ionica

Exemplo: Considerar a ligacao ibnica entre o metal
| (eletronegatividade de 1,0) e o ndo metal F
(eletronegatividade de 4,0)

Ccl-

Figura 2.10 Formacdo de uma ligaco iénica entre sédio e cloro,
onde o efeto da ionizag3o sobre o raio atdémico € llustrado.
Q© cétion (Na®) torna-se menor que o &tomo neutro (Na),
enquanto o anion (CF) torna-se maior que o dtomo neutro (Cl).

Ciéncia dos Materiais
James F. Shackelford

Configuracoes eletrénicas

/\A
Li 1s22s! + F 1s22522p° — Lit 152 + F~ 1s22522p°

Diagramas orbitais

/;\
Li [0 IIDj] +F Y III — IDDj] + P II

iISE2s 1s 25 1s 2s 1s 2s

Estruturas de Lewis de pontos eletrénicos Li /.,.\‘ E: —>» it + ¢ F:_

(a) (b)

(Segundo C.R. Barrett, W.D. Nix and A.S. Tetelman, “The Principles of
Engineering Materials”, Prentice-Hall, 1973, p. 27.)

Fundamentos da Ciéncia e
Engenharia dos Materiais
William F. Smith/Javad Hashemi




Ligacao lonica e propriedades dos materiais

EEp sy

Devido a intensas forcas eletrostaticas que mantém os ions unidos, 0s

solidos ionicos:
« Altas temperatura de fusao;
» Duros e quebradicos;
* Rigidos;

 Resistentes;

* Nao conduzem bem a eletricidade (a ndo ser quando dissolvidos em agua)

Forca
externa

Vs P Y.
ry v
cree
ray

Cargas de mesmo
! sinal se repelem

Wee

O cristal
se quebra

y X
e ov

ar e
.

Figura 2.19 Mecanismo de fratura de solidos iénicos. O golpe do martelo fard com que
ions semelhantes se emparelhem, gerando forcas de repulsdo intensas que podem levar a

fratura do material.

Fundamentos da Ciéncia e
Engenharia dos Materiais
William F. Smith/Javad Hashemi




Ligacao Covalente

° Shared electron
S &£ from carbon

Shared electron

EELUsy A ligacdo covalente é direcional; isto €, ela ocorre entre atomos
especificos e pode existir apenas na dire¢cdo entre um atomo e o
outro que participa do compartilhamento dos elétrons.

from hydrogen

(a)

(b)
(c)

Cl— I
(d)

Figura 2.13 A ligacdc covalente em uma molécula de gas cloro,

Cl,, & llustrada com (a) um modelo planetario comparado
com (b) a densidade de elétrons real, (c) um esquema de
ponto por elétron, e (d) um esquema de linha de ligacdo.

Ciéncia dos Materiais
James F. Shackelford

Propriedades dos materiais

A ligacdo covalente entre moléculas é
fraca. O que acontece com a
maioria das moléculas de gases,
liquidos e de solidos com baixo
ponto de fusao;

A ligacdo covalente entre atomos é
muito forte e dificil de ser rompida.
Solidos de rede covalente, como
guartzo e diamante.

Caracteristicas:
» Alto ponto de fusao;

« Maus condutor de eletricidade;



EEp sy

Tabela 2.3 Energias de Ligacdo e Temperaturas de Fusido para Viarias Substancias

Ligacao Covalente

A ligacao covalente pode ser muito forte como no diamante (Tf > 3550°C), ou muito fraca, como no
bismuto (Tf ~ 270°C);

As energias de ligacéo e as temperaturas de fusao de uns poucos materiais ligados covalentemente
estdo apresentados na tabela.

Os materiais poliméricos séo tipicos desse tipo de ligacdo, sendo a estrutura molecular basica desses
materiais frequentemente composta por uma longa cadeia de atomos de carbono

Energia de Ligacao

eV/Atomo, lon, Temperatura

Tipo de Ligacao Substincia kJ/mol Molécula de Fusdo (°C)
Ionica NaCl 640 33 801
MgO 1000 5.2 2800
Si 450 47 1410
Covalente C (diamante) 713 74 =3550
Hg 68 0,7 -39
Al 324 34 660
Metilica Fe 406 472 1538
W 849 8.8 3410
Ar 7.7 0,08 —189
van der Waals Cl, 31 0,32 —101
NH, 35 0,36 —78
Hidl‘Ogél‘liO Hgo 51 052 0

Oc
(]

Figura 14.1 Para o polietileno, (@) uma representagiio esquematica da unidade repetida e das estruturas
da cadeia, e (b) uma perspectiva da molécula, indicando a estrutura em zigue-zague da cadeia.

H \(4/’“
NN
N2 S & H
<’ "H H H
PN H H H H ! I H
=7 H H v I | 1 Jl_c—c c”
N\, C—C—c—Cc—CT 1 I N\ H
H TG T A
Py HH H H H ¢ u’ N/ H
H-c-gH H\ g F~do
4 - H’(I H i
N R /
H I g H H Hy \ H-C-H
H-C-H H-7_
H H
H_/ / v
H H HH C_ H-C-H H Q
H H | 7 | MV "H | o
p HH L€ —H S, H
~c—d_bCTy T T H-C Ho /Y
7Ty 4 momom H ' e
hoh o4 H H*C\—H T
~Ch
H ner e
w HH | | H H‘c/_ H- ./ H
J e I R R P
.-C ~c_ L -C
.Hc‘,/II{ L 4 H o= l_; cl.—(\.’ N H-CH
H H H \

Figura 2.15 Representacdo esquemadtica bidimensional da estrutura ‘tipo espaguete’ do polietileno sdlide.
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Estrutura do diamante

EEL US®
Exibe 4 ligacbes covalentes tetraédricas sp3, dispostos simetricamente em
direcdo aos vértices de um tetraedro regular.

Esta estrutura é responsavel pela elevada dureza do diamante e por sua
enorme forca de ligacao, (711KJ/mol) e alta temperatura de fusao (3550°C).

il .

> .s‘173 hybrid bonds

Angulos entre os orbitais simétricos sp3

el ) Ligagdes covalentes tetraédricas sp® em diamantes
hibridizados em um 4dtomo de carbono

chamadas estrutura cubica do diamante. Cada regiao
sombreada representa um par compartilhado de elétrons.



Diamante perde sua posicao de
material mais duro do mundo

EEp sy

Q-carbono: denominado pelos cientistas como “terceira fase
sélida do carbono”, ndo pode ser encontrado na natureza, exceto
talvez no ndcleo de alguns planetas, local em que héa
temperaturas e pressoées elevadas.

Apresenta resisténcia e dureza superiores as do diamante,
além de ser muito mais acessivel do ponto de Vvista
econdmico. Este custo inferior é resultado de um processamento
a temperatura ambiente e pressdo atmosférica, muito diferente
do que ocorre para obtencdo do diamante sintético. Para obter o
Q-carbono, é necessario cobrir com carbono amorfo um
determinado substrato, que pode ser de safira, vidro ou polimeros
termoplasticos e entdo incidir sobre este filme de carbono um
pulso de laser de aproximadamente 200 ns de duracgéo, fazendo
com que a temperatura do filme alcance cerca de 3727°C. Em
seguida, resfria-se o filme amorfo rapidamente, resultando em um
filme de Q-carbono de 20 a 500 nm de espessura.

apresenta ainda carater ferromagnético, ou seja, é facilmente
magnetizavel. Assim, o material pode ser atraido por imas ou
mesmo ser uma possivel matéria-prima para produzi-los. Outras
caracteristicas interessantes do Q-carbono sao exibir um brilho
intenso sob corrente elétrica e uma baixa fungéo trabalho,
tornando-o promissor para o desenvolvimento de novas
tecnologias na area da eletrbnica.

Atualmente, os cientistas conseguiram obter apenas filmes
do material, o que ainda limita suas aplicacdes.

Grafite e diamante — as duas outras fases
solidas do carbono.

https://www.facebook.com/groups/415198208542615/?fref=ts

http://engenheirodemateriais.com.br/2016/02/12/diamante-perde-sua-posicao-de-material-mais-duro-do-mundo/



Ligacao Metalica

75 B

Cernes de fons positivos

ofvo
L]
®
(]

\
/
®

®

(]
®

Propriedades dos materiais:

. Ponto de fusdo moderado;

S
o O O ©

oy

* Metais puros sdo maleaveis;

CORCORRCRNC
-

Elét de valénci fi HP .
Pasil i e  Excelentes condutores de eletricidade;
@ ® - Excelentes condutores de calor;

Nuvem de elétrons dos elétrons de valéncia

- - 2
Niicleo do fon Cu=*
(visdo em corte)

(b)

Metal se

Forca externa
¢ deforma

Mar de elétrons

Figura 2.20 Ligacdo metidlica consistindo em uma nuvem de
elétrons, ou gds. Uma fatia imaginéria € mostrada através da
face frontal da estrutura cristalina do cobre, revelando nicleos

do fon Cu* ligados pelos elétrons de valéncia delocalizados. Fundamentos da Ciéncia e

Engenharia dos Materiais
William F. Smith/Javad Hashemi




LigacOes de Secundarias ou Ligacbes de Van der Walls

195 )

+q —q e ()

(@) (b)

(a) Um dipolo elétrico. O momento dipolar é qd. (b) O momento
dipolar elétrico em uma molécula de ligacdes covalentes.

DIPOLO FLUTUANTE DIPOLO PERMANENTE
6%\7
N
| X /Q )\\ /a+

(a) (b)

Distribuicdo da carga eletrbnica em um atomo de gas nobre. (a) (a) Natureza dipolar permanente da molécula de agua. (b)
Uma distribuicdo simétrica idealizada da carga eletronica na qual  pgntes de hidrogénio entre moléculas de agua causadas
0S centros de carga positiva e negativa sdo superpostos no pela atragdo dipolar permanente.

centro. (b) A distribuicdo real assimétrica dos elétrons gerando um

dipolo temporério. Fundamentos da Ciéncia e
Engenharia dos Materiais

William F. Smith/Javad Hashemi




Ligacao atomica e tipos de materiais

Tabela 2.5 Caracteristica de ligagdo dos quatro tipos fundamentais de materiais da

EL-US engenharia
Tipo de material ~ Caracteristica da ligacao Exemplo
Metal Metalica Ferro (Fe) e as ligas ferrosas
Ceramicas [onica/covalente Silica (510, ): cristalina e

e vidros nao-cristalina

Polimeros Covalente e secundaria Polietileno C> H,=,

Semicondutores Covalente ou covalente/ionica  Silicio (S1) ou sulfeto de
cadmio (CdS)

covalente

| Semicondutores |

Polimeros

secundaria

metalica

Metais

(Ceramicas e vidros

Figura 2.24 Tetraedro representando a contribuicao relativa de
diferentes tipos de ligagdo para as categorias fundamentais

- - dos materiais da engenharia (os trés tipos estruturais mais os
Ciéncia dos Materiais .
James F. Shackelford semicondutores).
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