ENGENHARIA E CIENCIA DOS
MATERIAIS |

Aula 2

Conteudo: Estrutura dos Soélidos Cristalinos



Objetivos Educacionais

- Compreender as diferencas de estrutura de organizacao dos atomos
existentes entre estruturas cristalinas e nao-cristalinas.

- Calcular a densidade tedrica de metais com determinadas estruturas
cristalinas.

- Ser capaz de identificar e esbocar planos e direcoes cristalinas.

- Compreender os conceitos de grao, polimorfismo, isotropia e anisotropia.
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Ordenamento AtOmicos
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Estruturas dos Sodlidos

- Os materiais solidos podem ser classificados de acordo com a regularidade
com a qual os atomos ou ions estao posicionados uns em relacdo aos outros.
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Estrutura Cristalina

- Material cristalino é aguele onde os atomos estéo arranjados de forma
periodica por longas distancias atbmicas.

- Estrutura cristalina € o arranjo periddico de atomos ou moléculas.



Estrutura Cristalina

- O termo cristal tem origem do grego “Krystallos” e significa gelo.

- Quartzo (Si02);
- Primeiro mineral a ser
chamado de cristal.

Motivo: Pensava-se gue se
se formavam apenas em
frio extremo (n&o é verdade).




Estrutura Cristalina

Morfologia macroscopica dos monaocristais pode estar relacionada com
estrutura atbmica.



Estrutura Cristalina e Célula Unitaria

- Estrutura cristalina € o arranjo periédico de atomos ou moléculas.

- Uma célula unitaria compde o menor grupo de atomos de um cristal, que
representa a simetria do mesmo. Sua repeticao em todas as direcoes
cristalinas leva a formacao da rede cristalina.



Célula Unitaria

Célula Unitaria é a unidade minima de repeticao de um cristal

Célula unitaria
representada por
Solido cristalino CFC esferas rigidas

Célula unitaria de
um reticulado

cristalino.



Conceito de célula unitaria

- Quais tipos de blocos podem preencher todo o espaco (ie, sem deixar vazios)
se 0S unirmos por translacoes nas 3 direcoes?

Paralelepipedos:

Corpo geomeétrico confinado por 6 paralelogramos, dos quais 2 de cada séo
congruentes e estao em planos paralelos.



Conceito de célula unitaria




Conceito de célula unitaria




Rede cristalina

- Definicoes:

1) Arede cristalina € a imagem geomeétrica das operacdes de translacao
aplicadas no ponto de rede da origem. Sao os vértices da célula unitaria.

2) Uma rede € um arranjo infinito de pontos no espaco (3D) ou no plano (2D)
ou na linha (1D) nos quais todos 0s pontos pertencentes a essa rede
tem a mesma vizinhanca.

3) Arede é uma entidade matematica, nao tem atomos/moléculas!



Rede cristalina

- Em geral toda rede cristalina pode ser descrita completamente por 3 vetores
base + angulos entre eles:

Parametros de rede!




Rede cristalina

vetor de translacéo
t=u.a+vb+w.c



Rede cristalina




****Rede e Estrutura Cristalina

- Estrutura cristalina € o arranjo peridédico de atomos ou moléculas.

- Importante nao confunidir rede cristalina com estrutura cristalina.

Estrutura Cristalina = Rede Cristalina + Base (atomos ou moléculas).



****Rede e Estrutura Cristalina
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Estrutura Cristalina = Rede Cristalina + Base



****Rede e Estrutura Cristalina
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Estrutura Cristalina = Rede Cristalina + Base



****Rede e Estrutura Cristalina

three atomic molecule

Estrutura Cristalina = Rede Cristalina + Base




Rede cristalina

- Quantas redes cristalinas existem?

Sao os chamados de os 7 sistemas cristalinos!



Os 7 Sistemas Cristalinos
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As Redes de Bravais

- Consistem nas redes cristalinas mostradas anteriormente (chamadas de redes
primitivas) mais alguns casos onde se considera centramento de célula unitaria.

- Os centramentos de célula unitaria existem para, deixa-la mais simples a e
representar a sua simetria da melhor forma possivel.

- Arede escolhida deve ser a menor possivel, desde que represente a simetria do
cristal.

- Os eixos devem ser, se possivel, ortogonais ou hexagonais.

- Mas sempre podemos transformar uma rede com centramento em uma primitiva (isto
€, sem centramento).



As 14 Redes de Bravais




Informacoes importantes a partir das celulas unitarias

- NUmero de atomos por célula unitaria
- NUmero de coordenacao
- Fator de empacotamento atomico

- Densidade

- Na realidade todas as propriedades de uma fase em um material vem da
ligacao quimica e do arranjo atomico



Materiais Metalicos

- Tendem a ser densamente empacotados

- Aligacao metalica é ndo-direcional (n&o ha restricbes para nimero e
posicao dos atomos mais proximos);

- Distancias interatomicas tendem a ser pequenas para minimizar a energia
de ligacao.

- Metais puros tendem a possuir estruturas cristalinas simples (CFC, CCC e
HC)



Estrutura Cubica de Face Centrada (CFC)

Metais: Al, Cu, Ni, Au, Ag e 7]
« Nimero de atomos por célula unitaria: 4 \\;,4': j\‘“f
R ] 5
 NUmero de coordenacao: 12 ;*\:,I,:" "
¢ e N ¢
- Volume da célula: V., = a3 = 16V2R3 ,":::_:,':c":{‘f"

» Fator de empacotamento atomico FEA:
0,74




Estrutura CFC

- Nessa estrutura, os atomos
estao empacotados no maior
nivel possivel, em um modelo
de esferas rigidas.

- Contem 4 planos compactos
por célula: {111} (octaedral).




Estrutura CFC

- 3 direcOes compactas contidas em
um plano octaedral. Essas direcoes
sao do tipo <110>.

- Essa estrutura € unica. Nenhuma b ;
outra possui um numero tao ~
grande de planos e direcoes -~ ~
compactas. | |

- Isso tem importantes
consequéncias em seu
comportamento mecanico.




Estrutura Cubica de Corpo Centrada (CCC)

Metais: Fe, Cr, Mo, W

« NUmero de atomos por célula unitéaria: 2

« NUmero de coordenacéo: 8

3
« Volume dacélula: V, = a3 = (%)

» Fator de empacotamento atomico FEA: 0,68

a




Estrutura Hexagonal Compacta (HCP)

Metais: Ti, Mq, Zr, Co

* NUmero de atomos por célula unitéaria: 6

« NUmero de coordenacao: 12

« Volume da célula; V., = 6R?cV/3

« Fator de empacotamento atomico FEA: 0,74




Estruturas Compactas

Empacotamento ABCABCABC... Empactotamento ABABA...
Cubica de fase centrada (CFC) Hexagonal compacto (HCP)



CFC e HCP

aonn

CFC HCP
Empilhamento Empilhamento
ABCABC... ABABAB...



Anisotropia
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Textura (ou orientacao preferencial)

Orientacao preferencial em laminacéo de estruturas CCC



Calculo da Densidade Teorica

# atoms/unit cel\ Atomic weight (g/mol)

o
0= nA

Voll;mel.unit Ce"/yVCNAV\Avogadro's number
(cm®/unit cell) (6.023 x 1023 atoms/mol)




Exemplo

O Cobre possui raio atomico de 0,128 nm, estrutura cristalina CFC e
peso atdmico de 63,5 g/mol. Qual sua densidade tedrica?

— nAcy — nAcy _ (4‘at/cel)(63; 5g/mol)
VeNa  (16V2R*)N,  [16v2(1,28x10°%,,)" /cel| (6,023x10%3 , )

P = 8,89 g/cm3



Polimorfismo e Alotropia

Ferro puro - Polimorfismo é o fenébmeno onde
Uauide . um material apresenta variacoes de
1.500 - I 'j’? ‘u’ arranONS cristalinos em diferentes
P R W | o e — condices.
R « Quando ocorre em sélidos
p LA j}) elementares, essa transformagéo é
" 1:100- j chamada de transformacao
* 1o00- alotrépica.
20
S S - Dos elementos quimicos
w ‘5:: e 1E! conhecidos, 40% apresentam
- — transformacgdes alotropicas




Alotropia do Sn
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Polimorfismo em Metais

METAL ESTRUTURA NA TEMP. | EM OUTRAS
| AMBIENTE | TEMPERATURAS
Ca CFC CCC (»447°C)
Co HC CFC (»427°C)
Hi HC CFC (»1.742°C)
Fe cce CFC (912-1.394°C)
CCC (21.394°C)
Li cee HC (<-193%C)
Na | cee HC (<-2338C)
Sr CFC CCC (»557°C)
I HC CCC (»234°C)
Ti HC CCC (»883°C)
Y HC CCC (1.4810C)

Zr HC CCC [(=872°C)
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