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Fisica dos Materiais — 4300502

Fisica dos Materiais

Modelo atbmico de Bohr

1) Nucleo com Z prétons + neutrons

2) Eletrosfera com ~Z elétrons em
Orbitas (ou camadas eletrénicas),
apenas uma variavel (n => energia)
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Fig. 2.1 Representacdo esquemadtica do atomo de Bohr.
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Fig. 2.3 Comparagiio entre os modelos atémicos de (a) Bohr e (b) me-
clinico-ondulatério em termos de distribuigio eletronica. (Adaptado de
Z. D. Jasuzebski, The Nature and Properties of Engineering Materi-
aly, 3. ed., p. 4. Copyright © 1987 de John Wiley & Sons, New York.



Modelo Atomico de Bohr - Postulados:

1. na eletrosfera os elétrons ndo se encontram em qualquer posicao:
orbitas fixas e com energia definida. As oOrbitas sdo chamadas camadas
eletronicas, representadas pelas letras K, L, M, N, O, P e Q a partir do
nucleo, ou niveis de energia representados pelos numeros 1, 2, 3, 4...;

2. 0S elétrons ao se movimentarem numa camada eletrbnica ndao absorvem
nem emitem energia;

3. 0s elétrons de um atomo tendem a ocupar as camadas eletrébnicas mais
proximas do nucleo, isto €, as que apresentam menor energia;

4. um atomo esta no estado fundamental quando seus elétrons ocupam as
camadas menos energeéticas;

5. quando um atomo recebe energia, o elétron pode saltar para uma
camada mais externa (mais energética). Nessas condicbes o atomo se
torna instavel. Dizemos que o0 atomo se encontra num estado excitado;
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Estrutura atomica

Modelo ondulatério (quéantico)

(a)

(b)

—1x 1078

—2x 1078

Energy (J)

1) Nucleo com Z prétons + neutrons

2) Eletrosfera com ~Z elétrons em orbitais
(com camadas e sub-camadas
eletrénicas), quatro niameros quanticos
n, I, m, e mg (envolvendo energia,
momento angular, projecdo do momento
angular e projecao do spin)



Sequéncia de niveis
Energéticos

E importante conhecer a seqiiéncia segundo
a qual os niveis energéticos sao
preenchidos. A figura ao lado constitui um
auxilio uatil. Véja-se pela figura que a
sequéncia de preenchimento dos niveis
energeéticos é: 1s, 2s, 2p, 3s, 3p, 4s, 3d, 4p,
5s. 4d. 5n. 6s. 4f. 5d. 6p. 7s. etc.
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Fig. 2.4 Representagdo esquemdtica das energias relativas dos elétrons
para as vdrias camadas e subcamadas. (Extraido de K. M. Ralls, T. H.
Courtney e J. Wulff, Introduction to Materials Science and Enginee-
ring, p. 22. Copyright © 1976 de John Wiley & Sons, New York. Re-
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Estrutura atomica

Modelo ondulatério (quéantico)

Eletrosfera com ~Z elétrons em orbitais
(com camadas e sub-camadas
eletrénicas), quatro numeros guanticos
n, I, m; e mg (envolvendo energia,
momento angular, projecdo do momento
angular e projecao do spin)
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Os Niveis Eletronicos de Energia

- Orbitais: correspondem aos estados individuais que podem ser ocupados
por um elétron em um atomo. Cada orbital no atomo acomoda no maximo
dois elétrons.

Spin Eletronico: é uma propriedade dos elétrons. Quando ha dois elétrons
Nno mesmo orbital, seus spins estdo em diregcdes opostas.

- Subcamadas: Os orbitais em um atomo sdo agrupados em conjuntos
chamados subcamadas. Em atomos no seu estado fundamental quatro
tipos de subcamadas sé&o ocupadas por eléetrons, designadas por s, p,d e
f, que consistem em 1, 3, 5 e 7 orbitais, respectivamente.

- Camadas: Um agrupamento de subcamadas € denominado camada.
Todos os elétrons em uma dada camada estdo a mesma distancia meédia do
nucleo. Dois métodos equivalentes sdo normalmente utilizados para a
desighacdo das camadas: K, L, M, N etc.; isto &, a primeira camada (n=1) é
denominada camada K, a segunda camada (n=2) é L, e assim por diante.



O Principio da Exclusao de Pauli

Para definir um orbital sdo necessarios trés nameros quanticos n, | e m. Cada
orbital pode conter dois elétrons, desde que eles tenham spins opostos. Um
namero quantico adicional € necessario para definir o spin de um elétron no
orbital. Portanto, sdo necessarios quatro niameros quanticos para definir a
energia de um elétron num atomo. O Principio da Exclusao de Pauli diz que os
dois elétrons de um orbital ndo podem ter iguais 0SS quatro nudmeros

guanticos.



Para mostrar a posicao dos elétrons num atomo, usam-se os simbolos 1s, 2s,
2p, etc. para indicar o nivel energético principal e o subnivel. Um indice indica
0 numero de elétrons em cada série de orbitais. Por exemplo, o hidrogénio
contém 1 elétron, o que se indica por 1s! . No hélio, o nivel 1s contém 2
elétrons, o que se indica por 1s?

As estruturas eletronicas podem ser escritas como abaixo:
H=1st

He=1s2

Li=1s2? 2s?

Be=1s? 2s?

B=1s? 2s? 2p?



Uma maneira alternativa de representar a estrutura eletronica

de um atomo é representar os orbitais por quadrados e 0s
elétrons por pequenas setas:
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number (angular f
momentum)
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spin projection
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svymbol

orbital meaning

shell

subshell (s orbital 15
listed as 0. p orbital as
1 ete.)

energy shift
(orientation of the
subshell's shape)

spin of the electron
(-1/2 = counter-
clockwise, 1/2 =
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value example

n=123..

forn = 3

O=t=n—-1),_01 2(s.pd)

forf = 2:

my=-2,-1,0,1,2

for an electron. either:
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Tabela 2.1 O Niimero de Estados Eletronicos Disponiveis em Algumas Camadas e Subcamadas Eletronicas

Nimero 2 "
Qudntico Designagdo Niimero de Akinere do E0rons
Principal n da Camada Subcamadas Estados Por Subcamadas Por Camada
1 K s 1 2 2
s I 2
2 L p 3 6 8
s 1 2
3 M p 3 6 18
d 5 10
s 1 2
4 N p 3 6 32
d 5 10
¥ 7 14

Exercicio: Dar a configuracéao eletronica para Fe3*.
Fe: Z=26
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Tabela 2.2 Uma Listagem das Configuracoes Eletronicas Esperadas Para

Alguns dos Elementos Comuns®

Estrutura atbmica

Elemento Simbolo Niimero Atémico  Configuragdo Eletronica
Hidrogénio H 1 1s!

Hélio He 2 1s?

Litio Li 3 15725’

Berilio Be 4 152252

Boro B 5 1s25%2p!

Carbono € 6 15225%2p° 4—

Nitrogénio N A 1s2s%2p?

Oxigénio o 8 1s22s%2p*

Fldor F 9 15225%2p°

Neodnio Ne 10 1322522[)(’

Sédio Na 11 15%2522p°3s!

Magnésio Mg 12 1522522 p®3s?

Aluminio Al 13 1s225%2p®35%3p!

Silicio Si 14 1522522p®35%3p?

Fésforo P 15 15%25%2p®3s%3p?

Enxofre S 16 1522522 p®35%3p*

Cloro Cl 17 1522522p®35?3p°

Argbnio Ar 18 152522 p®35%3p®

Potéssio K 19 1522522p®35*3p®4s!

Célcio Ca 20 1522522p®3523p°4s®
Escéndio Sc 21 1522522p®35?3p°3d '4s>
Titanio Ti 22 15%2522p®3523p°3d?4s?
Vanadio % 23 1522522p®
Cromo Cr 24 15%2522p®3s23p®3d4s!
Manganés Mn 25 15%2522p®35%3p°3d°4s>
Ferro Fe 26 1522522 p®35°3p°3d 45>
Cobalto Co 27 15%252p%35%3p°3d 745>
Niquel Ni 28 1s22s22p6
Cobre Cu 29 1522522 p®3xZ3p®3d 194
Zinco Zn 30 15%25%2p®35%3p°3d %452
Gilio Ga 31 15%2522p®3523p3d %4524 p!
Germanio Ge 32 1522522p®3523p°3d *4s%4 p*
Arsénio As 33 1522522p®35%3p°3d \°45%4p?
Selénio Se 34 152522p®35%3p°3d °45%4 p*
Bromo Br 35 1522522p°3573p®3d %454 p°
Criptonio Kr 36 1522522p®35s23p®3d 4524 p°

*Quando alguns elementos se ligam covalentemente, eles formam ligagdes hibridas sp. Isto € espe-
cialmente verdadeiro para os dtomos de C, Si e Ge.

Elétrons de valéncia

Algumas subversoes !
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Alcalinos

: Halogénios
Alcalinos Metal
terrosos
1A Key 0
1 \L 20 = Atomic number Nonmetal 2
H Cu =r—5ymbol He
1.0080 | 1A 63.54 - , , 1A IVA, VA VIA VIIA | 4.0026
3 2 Atomic weight 5 5 = = 5 =
Li Be Intermediate B & N 0 E Me
6939 | 9.0122 . .~ 10,811 | 12.011 | 14.007 | 15898 | 18.958 | 20.183
11 12 Metais de transicao 13 14 15 16 17 18
Na Mg VIl Al Si P 5 Cl Ar
22990 [ 24312 | B IVB VB VIBE  VIIB [/ N\ 1B IIB | 26982 | 28.086 | 30.974 | 32.064 | 35.453 | 39.948
19 20 21 22 23 24 25 26 27 28 29 30 N 32 33 34 35 36
K Ca SC Ti v Cr Mn Fe Co Mi Cu Zn Ga Ge As Se Br Kr
39102 | 40,08 | 44956 | 4790 | 50942 | 51.996 | 54,938 | 55.847 | 58.933 | 58.71 63.54 | 6537 | 69.7Z2 | 72.59 | 748922 | TBO9G | 79.91 83.80
37 38 39 40 41 42 43 44 45 46 47 48 49 50 51 52 53 a4
Rb sr Y r Nb Mo Tc Fu Rh Pd Ag Cd In an sb Te I Xe
8547 | BY.BZ2 | B9 891.22 | 9291 895.94 (95) 101.07 | 102.91 | 1064 | 107.87 | 112,40 [ 174.82 | 118.69 | 121.75 | 127.60 | 126.90 | 131.30
55 a6 Rarg i2 73 74 75 76 iT 78 79 80 a1 82 83 B4 B85 86
Cs Ba earth Hf Ta W Re Os Ir Pt Au Hg Tl Pb Bi Po At Rn
13291 | 137.34 | series | 178.49 | 180.95 | 183.85 | 186.2 | 190.2 | 192.2 | 19509 | 196.97 | 200.50 | 204.37 | 207.19 | 208.98 | (210) (210) (222)
87 BE Acti-
Fr Fa nide
(223} | (228) | series
57 58 59 &l &1 62 63 64 65 il 67 68 &9 70 71
Rare earth series La Ce Pr Nd Pm Sm Eu Gd Th Dy Ho Er Tm ¥b Lu
138.97 | 14012 | 140,97 | 144.24 [ (145) | 150.35 | 15796 [ 157.25 | 158.92 | 162.50 | 164.93 [ 167.26 | 168.93 | 173.04 | 174.97
89 S0 o 92 93 94 95 95 a7 98 99 100 101 102 103
Actinide series AcC Th Pa L Np Pu Am Cm Bk Cf Es Fm hd Mo Lw
(227) | 232.04 | (231) (23803 | (237) | (242) | (243) | (247) | (247 | (249) | (254) | (253) | (256) | (254) | (257)

Ficure 2.6 The periodic table of the elements. The numbers in parentheses are

the atomic weights of the most stable or common isotopes.
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Eletronegatividade

1A 0
1 2
H He
21 A 1A VA VA VIA VIIA =
3 4 5 6 7 8 9 10
Li Be B C N O F Ne
10 1.5 2.0 25 30 35 40 -
11 12 13 14 15 16 17 18
Na Mg m Al Si P S (@] Ar
09 12 11153 VB VB viB vViB / B }]=] 1.5 1.8 21 25 3.0 -
19 20 21 22 23 24 25 26 27 28 29 30 31 32 33 34 35 38
K Ca Sc Ti Vv Cr Mn Fe Co Ni Cu Zn Ga Ge As Se Br Kr
08 1.0 1,3 15 16 16 15 18 18 18 19 16 16 1,8 20 24 28 -
37 38 39 40 41 42 43 44 45 46 47 48 49 50 51 52 53 54
Rb Sr Y Zr Nb Mo Tc Ru Rh Pd Ag Cd In Sn Sb Te | Xe
08 1.0 12 14 16 18 10 22 22 22 19 1,7 1,7 1.8 1.9 214 25 -
55 36 5771 72 73 74 75 76 77 78 79 80 81 82 83 84 85 86
Cs Ba |La-Lu Hf Ta w Re Os Ir Pt Au Hg Ti Pb Bi Po At Rn
07 09 |1142]| 13 1.5 1.7 19 22 22 2.2 24 1,9 18 1.8 1,9 20 22 -
87 88 [89-402
Fr Ra | Ac-No
0,7 09 |1147

Fig. 2.7 Os valores de eletronegatividade para os elementos. (Adaptado de Linus Pauling, The Nature of the Chemical Bond, 3.* ed. Copyright
1939 e 1940, copyright da 3* edigdo © 1960, de Cornell University. Usado sob permissdo da editora, Cornell University Press.)
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Ligacdes quimicas
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Ligacdes quimicas
Ligacao ionica

Forga de ligacao de Coulomb

— — —>-
0«0«0«@«
_, _,‘., fons esféricamente simétricos
e LR (ligacOes néo direcionais)

Forca atrativa coulombiana
@: @" (muito forte)
: : . A
Alta energia de ligacao — Ey=——
@"0*@"0*. !
-~ -~ - e
B
ER = —
-~ PR . -~ -~ . n
Representacdo esquemdtica da ligagdo 16nica no r

(NaCl).
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Ligacdes quimicas

Ligacdo covalente

Atomos ficam polarizados

Elétron compartilhado

Elétron compartilhado :
— do carbono

do hidrogénio ™ _

LigacOes altamente direcionais
(associadas aos orbitais)

Cargas elétricas distribuidas entre
0S atomos

Compartilhamento de elétrons de
valéncia entre vizinhos

Baixa energia de ligacao (em geral)

Representacdo esauematica da ligacio covalente em
molécula de metano (CH,).
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Alguns exemplos

CH; - metano

C,Hg - etano
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= 1-exp| -0,25(X, ~ X, )" |{x100

Carater ibnico ou covalente ?

% Carater ionico = {1 — exp[—0,25(X, — X;)?]}x100

Onde Xa e Xb séo as eletronegatividades dos componentes

1A 0

1 2

H He
21 IIA 1A IVA VA VIA  VIIA -

3 4 5 6 7 8 9 10
Li Be B C N (0] F Ne
1,0 1.5 20 25 30 35 40 -

1 12 13 14 15 16 17 18
Na Mg vill Al Si P S Cl Ar
0,9 12 1153 IVB VB vViB VIB \ 1B 118 15 1.8 21 2,5 3.0 -

19 20 21 22 23 24 25 26 27 28 29 30 31 32 33 34 35 36
K Ca Sc Ti Vv Cr Mn Fe Co Ni Cu Zn Ga Ge As Se Br Kr
038 1.0 1,3 1.8 16 16 15 18 18 18 19 16 16 1,8 20 24 28 -

37 38 39 40 41 42 43 44 45 46 47 48 49 50 51 52 53 54
Rb Sr Y Zr Nb Mo Tc Ru Rh Pd Ag Cd In Sn Sb Te | Xe
03 1.0 1.2 1,4 16 18 1.9 22 22 22 19 1,7 1.7 18 1.9 21 25 -

55 56 57-71 72 73 74 75 76 77 78 79 80 81 82 83 84 85 86
Cs Ba |La-Lu| Hf Ta w Re Os Ir Pt Au Hg T Pb Bi Po At RAn
07 09 |1142]| 13 15 1,7 19 22 22 22 24 1.9 18 1,8 1,9 2,0 22 -

87 88 89402

Fr Ra | Ac-No

0,7 09 |1147

Fig. 2.7 Os valores de eletronegatividade para os elementos. (Adaptado de Linus Pauling, The Nature of the Chemical Bond, 3.* ed. Copyright
1939 e 1940, copyright da 3¢ edi¢do © 1960, de Cornell University. Usado sob permissao da editora, Cornell University Press.)
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LigacOes quimicas

Ligacdo metalica

Nucleo dos ions

Atomos cedem elétrons (de
valéncia) para o coletivo

Ligacdes n&o direcionais

Elétrons livres se movem entre 0s
atomos

Variada energia de ligacao

Alta condutividade elétrica e
térmica

Nuvem de elétrons de valéncia

Tlustragdo esquematica da ligagdo metdlica.
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Fisica dos Materiais LigacBes quimicas
Tabela 2.3 Energias de Ligaciio e Temperaturas de Fusiio para Virias Substincias
Energia de Ligagdo Temperatura
kJ/mol eViAtomo, de Fusdo

Tipo de Ligagdo Substincia (keal/mol) fon, Molécula (°C)
Iénica NaCl 640 (153) 33 801

MgO 1000 (239) 5.2 2800
Covalente Si 450 (108) 4.7 1410

C (diamante) 713 (170) 7.4 >3550

Hg 68 (16) 0,7 -39

Al 324 (77) 34 660
Metdlica Fe 406 (97) 4,2 1538

W 849 (203) 8.8 3410

Ar 7,7(1,8) 0,08 —189

van der Waals Cl, 31(74) 0,32 —101
NH, 35(8.4) 0,36 -78
Hidrogénio ~U R 51(12,2) 0,52 0

Nucleo atémico @ -—:_
Dipolos atémicos ou moleculares
Nuvem eletrénica
o .(b—@ ematica da ligacdo de van der Waals
a )

Fig. 2.13 Representagoes esquematicas de (a) um dtomo eletricamente

Siméu'ico e (b) um dipolo alOmiCO induzido.
‘a . —

| VRnEp—
Ligacdo de
hidrogénio
Fig. 2.14 Representagio esquemitica de uma molécula polar de cloreto

B S Representacio esquemitica da ligacdo de hidrogénio



