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Principias estruturas dos metais

ferus® A maior parte dos elementos metalicos (~90%) se cristaliza, ao se
solidificar, em trés estruturas cristalinas compactas: cubica de corpo
centrado, cubica de face centrada e hexagonal compacta.
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Estruturas Cristalinas dos Metais

EEp sy

« Como a ligacao metalica é nao direcional ndo ha grandes restricdes quanto
ao numero e posicao de atomos vizinhos. Assim, 0os metais terdo NC (numero
de coordenacao) alto e empilhamento compacto.

« Geralmente formados de um mesmo elemento — raio atdmico igual;

- Daqui para frente representaremos os atomos como esferas rigidas que se
tocam. As esferas estardo centradas nos pontos da rede cristalina.




Numero de Coordenacao
EELUSY

Nos metais, todos 0s atomos possuem o0 mesmo numero de vizinhos
mais proximos ou atomos em contato, o que € chamado de namero de
coordenacgao

Coordenactes em células
unitarias CS (a) e CCC (b).
Seis atomos se tocam na
esturuta CS e oito atomos
estdo em contato na célula
unitaria CCC.

(a) (b)
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Estrutura Cubica Simples (CS)

EELUSY
Rara devido ao baixo fator de empacotamento ( apenas o Polonio possui esta
estrutura);

Alinhamento dos centros dos atomos em todas as camadas — Ocupacao de
52% do espaco.

FEA - Volume(atf)mos) _
Volume(celula)
N (atomos)V (latomo)
° 4
- - - — N (4tomos) — 7R*
Numero de atomos na célula unitaria _ 3
Na= 8x(1/8) =1 a’

NC (numero de vizinhos) =6



Estrutura Cubica Simples

EEp ys®

a

. A R=0.5a

Direcdo compacta

contém 3 X 1/8 =
1 Atomo/célula

atomos . 4 13 e —
FEA =
3 volume
a° <
célula

« Fator de empacotamento da Cubica Simples = 0,52.



A rede ccc

A rede cubica de corpo centrado € uma rede cubica na qual existe um
atomo em cada vértice e um atomo no centro do cubo. Os atomos se
tocam ao longo da diagonal.

Volume(atomos)

\ Volume(célula)

r . / _ N(atomos)V (latomo)

o . o 3 o
v \ a
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L N - a

FEA =

, 4
1 atomo inteiro 1/8 de atomo | _ N(atomos)37zR
a3
NUumero de atomos na célula unitaria 2 2
Na= 1 + 8x(1/8) = 2 2R ° R 7
FEA,, = =3 2,068
NC =8 ﬁ 64R 8
NE 3V3




(aq‘ Estrutura Cubica de Corpo Centrado - CCC
J3a

J2 a

Direcdes compactas:
Comprimento = 4R = 3 a

Célula unitaria contém:

1+8x1/8 atomos
= 2 atoms/célula 4 volume
célula 2 Zm(Baia) T
FEA =
3 volume
aC <
célula

« Fator de empacotamento da CCC = 0,68.



A rede cfc

EEL US®

A rede cubica de face centrada € uma rede cubica na qual existe um atomo

em cada veértice e um atomo no centro de cada face do cubo. Os atomos
se tocam ao longo das diagonais das faces do cubo.

- . 1/8 de atomo

1/2 atomo
Numero de atomos na célula unitaria Fator de empacotamento atdmico
Na= 6x1/2 + 8x(1/8) = 4 FEA,. = Volume dos atomos = 0.74
Relacao entreaer

Volume da célula
AR=aV2=>a=2RV2 NC=12 A rede cfc € a mais compacta




(lq‘ Estrutura Cubica de Face Centrada - CFC
. DirecOes compactas:
: : comprimento =4R = (2 a
Célula unitaria contém:

6x1/2+8x1/8
= 4 atoms/célula

étomos\b 4 . A —
célula 4 En(JEaM) 3 21O
FEA=
3 volume
aC <
célula

« Fator de empacotamento da CFC =0,74
(valor maximo de fator de empacotamento)



A rede hexagonal compacta

LB Uy :
A rede hc pode ser representada por um prisma com base hexagonal,

com atomos na base e topo e um plano de 4tomos no meio da altura.

NUumero de atomos na célula unitéaria
Na= 12x1/6 + 2x(1/2) + 3=6

Relacao entreaer

2R=a

FEA =0.74 NC=12
A rede hc é tdo compacta quanto a cfc




Resumo estrutura cristalina metais

195 )

Caracteristicas de estrutura cristalina de alguns metais

Atoms Coordiantion Packing

Structure ag versus r per Cell Number Factor Examples
Simple cubic (SC) ap = 2r 1 6 0.52 Polonium (Po),

o-Mn
Body-centered cubic (BCC) aop = 4r/\/§ 2 8 0.68 Fe, Ti, W, Mo, Nb,

Ta, K, Na, V, Zr, Cr
Face-centered cubic (FCC) ap = 4r/\/§ 4 12 0.74 Fe, Cu, Au, Pt, Ag, Pb, Ni
Hexagonal close-packed (HCP) aop=2r 2 12 0.74 Ti, Mg, Zn, Be, Co, Zr, Cd

Co ~ 1.633ag

Ciéncia e Engenharia dos Materiais — Askeland e Phulé




Densidade Teodrica

EEp sy

: ___ Massa de atomos por celula unitaria
Densidade = p = —
Volume total da celula unitaria

B nA
P~ VN,

n= ndmero de atomos/cel. unit.

A= massa atomica
V. = volume da cela unit. = a3 para as cubicas

N,= numero de Avogadro



@ Ex: Cr (CCQC)
A =52.00 g/mol

75 B

a = 4RN3 = 0.2887 nm

R=0.125 nm
n = 2 atomos/célula nA
p p—
VeNy
atomos .
2 ~a <
célulal 2 52.00 0l | Presrica = 7,18 g/cm3
P = - Preal = 7,19 g/cm3
volume - atomos

célula mol 14



Densidades das classes de materiais

EEp sy

Pmetais > Pceramicas > ppolimeros

Metais:
» Alto empacotamento (FEA) - (ligacdo metalica);
« Elementos de alta massa atbmica
Ceramicas:

 Baixo FEA;
 Elementos leves

Polimeros:
e Baixo FEA — ou amorfos
« Elementos leves (C, H, O)



Pontos, Direcoes e Planos Cristalograficos

EEp sy

Existem algumas regras basicas para descrever a geometria em e ao redor de uma
célula unitaria. Essas regras e as notacdes associadas sao usadas uniformemente
pelos cristalografos, geodlogos, cientistas de materiais. O que vamos aprender €,
entdo um VOCABULARIO que nos permite comunicar de forma eficiente sobre a
estrutura cristalina. Esse vocabulario sera util quando comecarmos a lidar com

propriedades sensiveis a estrutura.

+zf
0,0, 1) P2 4
(—1,0,0)
7 / ©0D 0,1, 1)
/
1.0, | |
IR (1,0, 1) - (1’ .
-y ,7"1(0,0,0) +v ‘
/ : a | —,—,
Gl 0, 0)/// : (0.0, 0) | (0, 1, 0)
y
S == F/
e (0.0, —1) (1,1, 0)
.y / (1,0, 0)

(a)

(b)

(a) Eixos ortogonais X, Y, z utilizados para localizar as posi¢cdes dos atomos nas células
unitarias cubicas. (b) Posi¢bes atdbmicas na célula unitaria CCC.
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Especifique as coordenadas dos pontos
para todas as posicOes atomicas em uma

célula unitaria CCC.

Point
Number

Fractional Lengths

X axis

y avis
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Direcoes

As seguintes etapas sao consideradas para determinacao dos
indices direcionais:

1- Um vetor com comprimento conveniente € posicionado de maneira tal
gue ele passe atraves da origem do sistema de coordenadas;

2- S&o determinados os comprimentos das projecoes do vetor sobre
cada um dos trés eixos; esses sao medidos em termos das
dimensodes a, b e ¢ da célula unitaria;

3- Esses trés numeros sao multiplicados ou divididos por um fator
comum, para reduzi-los aos menores valores inteiros;

4- Os trés indices, sem separacdo por virgulas, sao colocados entre
colchetes: [uvw].

!
¥

Figura 3.6  As diregges [100], [110] e [111] em uma célula unitaria.



Planos

EEp sy

Para identificar os planos cristalinos usar-se o sistema de notacédo de Miller, que s&o definidos como
os inversos das intersecdes fracionarias que o plano faz com os eixos cristalograficos x, y e z;

Procedimento:

1- escolher um plano que n&o passe pela origem (0,0,0);

2- determinar as intersec6es do plano com os eixos cristalograficos X, y e z do cubo unitario;
3- obter os inversos destas intersecoes;

4- reduzir as fragdes ao mesmo denominador e determinar o menor conjunto de numeros inteiros que estejam na
mesma proporcgao das intersecoes.

A\l
]
&N

| (110) & | (111)
g /
(100) |

(a) (b) (c)

indices de Miller de alguns planos importantes em cristais cubicos (a) (100), (b) (110) e (c) (111).
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Exemplos

a b C
Interceptos 1 1 00
Reciprocos /1 1/1  1/w

1 1 0
Reducao 1 1 0
Indices de Miller (110)

a b C

Interceptos 1/2 00 o0
Reciprocos 1/%2 1l 1/

2 0 0
Reducao 2 0 0

Indices de Miller (100)




@ FAMILIA DE PLANOS {110}
E paralelo & um eixo

(110) iﬂ(ﬁm
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(110)

A
-




Calculo da densidade linear

EEL US®

nuamero de atomos centrados sobre o vetor direcao

DL=

comprimento do vetor direcao

Exemplo: para um cristal de cobre CFC (a=0.361), a direcao [110] interseccdo de dois meios
diametros e um atomo (didametro) inteiro. Portanto, intersecciona 2 atomos.

z comprimento da linha=+/2 xa

comprimento da linha = V2 x0.361nm

2atoms 3.92atoms  3.92 x10°atoms

D ¥ DL =

ﬁ x 0.361nm nm mm

[110]

Esquema para determinacao linear na direcéo
[110] em uma célula unitaria CFC




Calculo da densidade planar

EEL US®

numero de atomos centrados sobre um plano

DP=

area do plano

Exemplo: Ferro BCC, a=0,287

O plano (110) intersepta o centro de 2
atomos (4 x ¥4 ) +1 =2 atoms

Area do plano (110) =+/2axa = +/2a?

2
L Py J2(0.287Y

17.2atoms 1.72 x10%"

(a) (b)

(a) célula unitaria CCC com as posigbes atbmicas, nm 2 mm 2

indicando-se pelo sombreado o plano (110);
(b) areas dos atomos cortados pelo plano (110)

em uma célula unitaria. Fundamentos da Ciéncia e
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