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O que voce val aprender?

Como o0s atomos se arranjam em

estruturas solidas?

Como a densidade dos materiais

dependem da estrutura?

Como as propriedades dos materiais
variam com a estrutura e/ou

orientacdes dos atomos
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William F. Smith/Javad Hashemi
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Figura 2.8 Comparacdo entre a curva da forga de ligagio e a
curva da energia de ligagdo para um par Na* — CI-. Como
F = dE/da, o comprimento da ligagio em equilibrio (g,)
ocorre onde F = 0 e E € um minimo (veja a Equagdo 2.5).




Energia e Empacotamento
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Estruturas Cristalinas

Muitos materiais - metais, algumas ceramicas, alguns polimeros - ao se solidificarem,
se organizam numa rede geométrica 3D - a rede cristalina.

Estes materiais cristalinos, tém uma estrutura altamente organizada, em
contraposicao aos materiais amorfos, nos quais ndo ha ordem de longo alcance.

Cristal 1

Fronteira entre dois cristais de TiO,. Carbono amorfo.
Note a organizagcao geométrica dos atomos. Note a desorganizacdo na posicdo dos &tomos.



Solidos nao cristalinos

Um esquema mostrando varios graus de ordem em materiais: (a) silica
cristalina com estrutura toda ordenada, (b) vidro de silica sem a
ordenacao em toda a extensao, e (c) estrutura amorfa em polimeros.




Policristalino

v'"Metais sdo compostos por um
conjunto de cristais pequenos ou
GRAOS, sendo denominados

“ " POLICRISTALINOS

fc) (d)

Figura 3.18 Diagramas esquematicos dos virios estagios na solidificagio de um material policristalino;
os reticulos quadrados representam células unitarias. (a) Pequenos nicleos de cristalizagio. ()
Crescimento dos cristalitos; também esta mostrada a obstrugéo de alguns grios adjacentes. (c)

conclusio da solidificagio, foram formados grios com formas irregulares. (d) A estrutura de griios

como ela apareceria sob um microscdpio; as linhas escuras sdo os contornos dos grios. (Adaptado de

W. Rosenhain, An infroduction to the Study of Physical Metallurgy, 2. ed. Constable & Company Litd.,
London, 1915.)



Exemplo de Aplicacao de Material Policristalino: Chapas laminadas de aco para
industria da linha branca — geladeira; fogao; micro-ondas.
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MONOCRISTAL.:

arranjo periddico perfeito e repetido de atomos que se estende por toda a amostra

Monocristal de Platina

Paletas de superliga a base de niquel da
turbina de alta pressao.

Directionally Single Crystal

Crystal Structure Solidified Structure

4

Increasing Resistance to Creep Deformation

Exemplo de Aplicacao de Material
Monocristalino: Paletas de superligas a
base de niquel para turbina de alta-
pressao em turbinas aeronauticas.




Exemplo de Aplicacao de Material Amorfo

A estrutura amorfa € geralmente observada em
materiais que poderiam apresentar estrutura cristalina
se solidificados sob condicOes especiais.

Alguns compostos ceramicos a base de 6xidos,
silicatos, boratos e aluminetos formam estrutura
vitreas em condi¢cdes normais de solidificacéo.

Atomo de silicio
(O Atomo de oxigénio

o Q o Q A silica é o exemplo classico de material que em
® C%b\ ﬁ$§ o—P ? }5/0\/0 condicbes especiais pode exibir o processo de
o— —0— —0 }? P/ 0 (i cristalizacao e formar o quartzo. Por outro lado, se o
\O\_O_P/ }{—o—p/ O\)O/“O* h,o/ﬂ resfriamento da silica, a partir do liquido, ocorre em
P/ k{ P/ b\ ? gﬁ condicbes normais, a estrutura resultante é amorfa;
AU URale RE &t
% ve g

(a) (B)

Figura 3.23 Esquemas bidimensionais para a estrutura do (a) didxido de silicio cristalino e (b) didxido de silicio
nio cristalino.



Célula Unitaria

A célula unitaria consiste na unidade estrutural basica ou bloco construtivo basico
da estrutura cristalina e define a estrutura cristalina e define a estrutura cristalina
em relacédo a sua geometria e das posicoes dos atomos no seu interior.

Rede Espacial

Célula Unitaria

Fundamentos da Ciéncia e
Engenharia dos Materiais
William F. Smith/Javad Hashemi
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Como a rede cristalina tem uma estrutura repetitiva, € possivel descrevé-la a partir
de uma estrutura basica, como um “tijolo”, que é repetida por todo o espaco.
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Solido cristalino no qual os atomos sao
representados por esferas rigidas

PMT 2100 Introdugdo a Ciéncia dos Materiais para
Engenharia EPUSP - 2012

Reticulado cristalino




Os 7 Sistemas Cristalinos

existem 7 tipos de células unitarias que preenchem totalmente o espaco

/ ‘

a b
Cubica Tetragonal Ortorrdmbica
a=b=c, a=p=y=90" a=b=c, a=p=y=90"  a=zb=c, a=p=y=90°

a b
Hexagonal* Monoclinica Triclinica
a=b=c, a=p=90",y=120° azb=c, a=y=90"% azb=c, a#p#y=90°



Cubica Simples

As 14 Redes de Bravais

Cubica de Corpo
Centrado

Ortorrrombica
Simples

Cubica de Face
Centrada

Redes Cristalinas = posicionamento dos atomos em entidades geométricas

Tetragonal Simples

Ortorrrémbica de
Corpo Centrado

Hexagonal

Ortorrrdbmbica de
Base Centrada

fefragonal

Tetragonal de
Corpo Centrado

Monoclinica

Ortorrrdbmbica de
Face Centrada

Romboédrica Simples

Monoclinica de Base

1l 77 g/ o

Triclinica




Principias estruturas dos metais

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

« Como a ligacdo metélica € néo direcional
nao ha grandes restricbes quanto ao
ndamero e posicao de atomos vizinhos.
Assim, os metais terao NC (numero de
coordenacao) alto e empilhamento
compacto.

 Geralmente formados de um mesmo
elemento — raio atomico igual;

« Premissas: atomos como esferas
rigidas que se tocam.

* As esferas estarao centradas
nos pontos da rede cristalina.




Numero de Coordenacao

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

coordenacao
A Coordenactes em células
‘ unitarias CS (a) e CCC (b).
Seis &tomos se tocam na
- o esturuta CS e oito atomos
Q estdo em contato na célula

unitaria CCC.

(a) (b)

Ciéncia e Engenharia dos Materiais — Askeland e Phulé




Estrutura Cubica Simples (CS)

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

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

FEA = Fator de empacotamento atomico
(APF - atomic packing factor)

b

FEA - Volume(atf)mos) _

Volume(celula)

N (atomos)V (latomo)
) 3 =

a
© N (4tomos) 4R
, . . . _ 3
NUumero de atomos na célula unitaria = 33

Na= 8x(1/8) =1

| NC (numero de vizinhos) =6



Estrutura Cubica Simples

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.
FEA = Fator de empacotamento atomico

(APF - atomic packing factor)
/\"', .-'rf

FEA Volume(atf)mos) _
Volume(célula)
30 S N (4&tomos)V (1atomo)
;J’fr 1"/ = 3 =
L 4 a
\ N (4tomos) R
1 atomo inteiro 1/8 de atomo 3
- 3
a
NUumero de atomos na célula unitaria 2 2
Na= 1 + 8x(1/8) = 2 2x—R®  —7R®

|:E'A‘ccc — 3 3 3 \/5
NE 3V3

7 =0,68




Estrutura Cubica de Corpo Centrado - CCC

J3a

J2 a

DirecOes compactas:
Comprimento = 4R = 3 a

Célula unitaria contém:

1+8x1/8 atomos
= 2 atoms/célula 4 volume
célula T2 3 n ((3a/4)3 ~ A1OMO
FEA =
3 volume
aC <
célula

« Fator de empacotamento da CCC = 0,68.



A rede cfc

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

de atomos na célula unitaria
/2 +8x(1/8) =4

entreaer

=>a=2R\V2 NC=12

Fator de empacotamento atdmico
FEA,. = Volume dos atomos = 0.74

Volume da célula
A rede cfc € a mais compacta




Estrutura Cubica de Face Centrada - CFC

DirecOes compactas:
comprimento = 4R = |2 a

Célula unitaria contém:
6x1/2+8x1/8
= 4 atoms/célula

atomos

4 volume
célula 4 En(ﬁa/4)3 atomo
FEA=
3 volume
av <
célula

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



A rede hexagonal compacta

ede hc pode ser representada por um prisma com base hexagonal,
om atomos na base e topo e um plano de atomos no meio da altura.

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

Relacédo entreaer

2R=a

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




Resumo estrutura cristalina metais

Caracteristicas de estrutura cristalina de alguns metais

Atoms Coordiantion Packing

Structure ag versus r per Cell Number Factor Examples
Simple cubic (SC) ag =2r 1 6 052 Polonium (Po),

oa-Mn
Body-centered cubic (BCC) ap = 4r/V3 2 8 0.68 Fe, Ti, W, Mo, Nb,

Ta, K, Na, V, Zr, Cr
Face-centered cubic (FCC) ap = 4r/\V2 4 12 0.74 Fe, Cu, Au, Pt, Ag, Pb, Ni
Hexagonal close-packed (HCP) ap=2r 2 12 0.74 Ti, Mg, Zn, Be, Co, Zr, Cd

Co ~ 1.633ag

Ciéncia e Engenharia dos Materiais — Askeland e Phulé




Densidade Teorica

: ___ 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 a = 4R/3 = 0.2887 nm

R =0.125 nm

n = 2 atomos/célula nA

p p—
VelNg
atomos .
2 ~a <
célulal 2 52.00 0l | Presrica = 7,18 gl/cm?
Preal = 7,19 g/cm3
atomos

mol

29




Densidades das classes de materiais

Pmetais > Pceramicas =~  Ppolimeros DENSIDADE

Metais:
» Alto empacotamento (FEA) - (ligacao 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

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

+z$
(0, 01 1) ;x Z“
(—1,0,0)
/7 ©.09 1 0,1, 1)
0,—1,0 // 0.1.0 (1,0,1)/ |
4-( ’__i_)___‘ #- ( 9 )_> s __I (1, 1’ 1)
-y // ] (0,0, 0) +y : (% % %)
< ' 0.1,0)
el | 0,00 . :
| y
s = |
Tx 0,0, =1) - (IT (1,1,0)
_Z* x/ D b

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




Especifique as coordenadas dos pontos
para todas as posicOes atomicas em uma

célula unitaria CCC.

|-
2 3
Point Fractional Lengths Point
Number X axis ¥ avis Z axis Coordinates
1 0 0 0 000
2 1 0 0 100
3 1 1 0 110
4 0 1 0 010
5 2 2 b 122
6 0 0 1 001
7 1 0 1 101
8 1 1 1 111
9 0 1 1 011




Direcoes

As seguintes etapas sao consideradas para determinacao
dos indices direcionais:

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

2- Sao0 determinados os comprimentos das projecbes do vetor
sobre cada um dos trés eixos; esses sao medidos em termos
das dimensodes a, b e ¢ da célula unitaria;

w
1

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

D
1

Os trés indices, sem separacao por virgulas, sdo colocados

entre colchetes: [uvw]. .

=¥

!
¥
x

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



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

Procedimento:
1- escolher um plano que néo passe pela origem (0,0,0);
2- determinar as intersec¢des do plano com os eixos cristalogréficos x, y e z do cubo unitério;

3- obter os inversos destas intersecoes;

4- reduzir as fragbes ao mesmo denominador e determinar 0 menor conjunto de nimeros inteiros que estejam na mesma
proporcao das intersecoes.

Z Z Z

(110 & | (111)
- /
(100)— | _

(a) (b) (©)

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

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




Exemplos

£
a b C
Interceptos 1 1 o C
Reciprocos /1 1/1  1/w
1 1 0
Reducao 1 1 0
a j£
Indices de Miller (110) X/
Z
a b C i
Interceptos 1/2 00 o0 C
Reciprocos 1/%2 1l 1/
2 0 0
Reducéao 2 0 0
Indices de Miller (100) a



FAMILIA DE PLANOS {110}
E paralelo & um eixo

A
-

(110) (110)




Calculo da densidade linear

numero de atomos centrados sobre o vetor direcao

DL=

comprimento do vetor direcao

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

comprimento da linha = J2xa

I comprimento da linha = +/2 x 0.361nm
S | 5 DL - - 2atoms _ 3.92atoms _ 3.92 x10°%atoms
\E x 0.361nm nm mm

[110]

Esquema para determinagéo linear na diregéo
[110] em uma célula unitéria CFC




Calculo da densidade planar

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

T Areado plano (110) =+/2axa = +/2a?
o
| 2

] Py - J2(0.287)

17.2atoms 1.72 x10%"

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

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

(a) (b)

em uma célula unitaria. Fundamentos da Ciéncia e
Engenharia dos Materiais

William F. Smith/Javad Hashemi




