INTRODUCAO A CRISTALOGRAFIAAPLICADA A
DIFRACAO DE ELETRONS PARA MATERIAIS
SOLIDOS

Aula 1

Conteudo: Introducéo a disciplina, Estrutura cristalina, Redes
de Bravais.



Programa

Introducéo; Motivacéo; Introducédo a simetria; Conceito de célula unitaria. Estrutura Cristalina: Sistemas
cristalinos, Redes de Bravais.

indices de Miller. Calculos entre planos e diregdes.

Espaco Reciproco. Projecéo estereografica.

Projecéo estereografica. Operagdes de simetria parte 1.

Operacoes de Simetria Parte 2.

International Tables for Crystallography. Reviséo.

Prova 1.

Difracéo Parte 1

Difracao Parte 2

Difracdo de elétrons no MET.

Indexando padrdes de difragéo de elétrons.

Linhas de Kikuchi. Difrag&o de elétrons usando modo feixe convergente

Determinando estruturas cristalinas com difracéo de elétrons

Apresentacgéo de trabalho

Prova 2



Programa

- Avaliacao: 2 Provas + Trabalho
Nota= 0,3*P1 + 0,3*P2 + 0,3*Trabalho Final + 0,1*Trabalhinhos

- Bibliografia

- M. De Graef, M.E. McHenry, Structure of materials: An introduction to crystallography, diffraction, and symmetry,
Cambridge University Press2007.

- G. Burns, A. M. Glazer, Space Groups for Solid State Scientists, Elsevier, 2013.

- D. B. Williams, C. B. Carter, Transmission Electron Microscopy: a textbook for materials science. Part2 Diffraction,
Springer 20009.

- International Tables for Crystallography, Vol. A, IUCr, ed.2016.

- The Fascination of Crystals and Symmetry (cap 1 a 5).
-https://www.youtube.com/channel/UCtsOFTFNIngTMvcFpdyap7w

-https://crystalsymmetry.wordpress.com/yt/



Introducao

- 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.




Introducao

SiO,.




Introducao

HM:F m —3 m #225
a=5.6309A
b=5.639A
c=5_.639A
«=90.000°
B=90.000"
y=90.000"

NaCl

Imagem retirada de:

http://lampx.tugraz.at/~hadley/ss1/crystalstructur
e/structures/nacl/nacl.php

Morfologia macroscopica de diversos minerais esta relacionada com estrutura
atomica.
Foto-> Museu UFOP


http://lampx.tugraz.at/~hadley/ss1/crystalstructure/structures/nacl/nacl.php
http://lampx.tugraz.at/~hadley/ss1/crystalstructure/structures/nacl/nacl.php
http://lampx.tugraz.at/~hadley/ss1/crystalstructure/structures/nacl/nacl.php

Introducao

PIRITA
FeS
NAVAJUN LA R'O;J,ﬂ

ESPANH

T ——— ‘
fv"Lvor'A{;‘

U
PIRITA
f’ QS?

Espanhu




Introducao

As vezes precisamos aumentar a
magnificacdo para conseguirmos
enxergar a simetria do cristal
refletido na morfologia de um gréo
ou monocristal.

AccV Spko’r Magn Det WD Exp ———— 20um
200kv 3.0 1000x BSE 11.2 1 UFSCar - DEMa - LCE - FEG




Introducao

- Definicao: Cristais sao materiais homogéneos, anisotropicos, no estado
solido, cujos consituintes estao ordenados periodicamente.

- A simetria apresentada pelo cristal pode se refletir na forma geomeétrica
(macroscopica) do mesmo.

- A simetria do cristal obrigatoriamente se reflete nos padroes de difracao
de elétrons.




Introducao

Material Cristalino

Qual tipo de estrutura?

———2.00 1/Gm



Introducao

- 2.00 1/Gm

Al - feixe de elétrons paralelo
a direcao [100]



Introducao

Que simetria vocé observa?




Introducao

Al - feixe de elétrons paralelo
a direcao [111]



Introducao

Que simetria vocé observa?




Introducao

Que simetria vocé observa?




Introducao

Nao sdo planos de espelho!
/ Que simetria vocé observa?




Introducao




Introducao

Que simetria vocé observa?




Introducao

Que simetria vocé observa?




Introducao

Amorfo




Introducao

nanocristalino
+(amorfo?)




Introducao

36° ,36,0\

Quasicristalino

09€

5-fold
(ou 10-fold?)

09(9




Introducao

E possivel preencher uma area
com pentagonos?

Por isso, simetria de rotagao
de ordem 5 é proibido para cristais.
Ele significa uma:




Vamos comecar com célula unitaria




Conceito de célula unitaria

- E a unidade que pode construir toda a estrutura cristalina, através de
repetidas translacoes.

- Considere um elemento de volume. Vamos dividi-lo em pecas idénticas. 2
Regras:

-Usar blocos regulares
-Apenas 1 tipo de bloco sera usado de cada vez



Conceito de célula unitaria
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Conceito de célula unitaria

cube



Conceito de célula unitaria




Conceito de célula unitaria

8 faces

.

E possivel gerar um bloco menor?



Conceito de célula unitaria

A = amy

N AU
voids completely space-filling
not completely space-filling but two orientations

Q LT s
5 / / / / / completely space-filling




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

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

-Precisam preencher o espaco sem deixar vazios
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Rede cristalina

- Definicoes:

1) Arede cristalina € a imagem geometrica das operacoes de translacao
aplicadas no ponto de rede da origem. Sao os vertices da céelula 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

vetor de translacéo
t=u.a+v.b+w.c

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




Rede cristalina

- Quantas redes cristalinas existem?

Sao os chamados sistemas cristalinos!



Sistemas Cristalinos 2D

Condition/symbol Crystal system Drawing
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Sistemas Cristalinos 3D

Conditionsyimbol

Crystal system

Drawing

(e, a.a, e, a, x]

no conditions TRICLINIC
[a, b c . By ¥) (ANORTHIC)
r=7y= oyt .
MONOCLINIC
{e, b, 00, B, 00}
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v
symmetry

Triclinico

Sistemas Cristalinos 3D

As

Al
restrictions for cell constants cell angles
triclinic none none
monoclinic none o=y=90°
orthorhombic none oa=p=y=90°
tetragonal a=b a=p=y=90°
trigonal a=b o=p=90°%y=120°
hexagonal a=b o=p=90°%y=120°
cubic a=b=c a=p=y=90°

maximum
symmetry

=



Sistemas Cristalinos 3D

Monoclinico
maximum
restrictions for cell constants cell angles symmetry
triclinic none none 1
monoclinic none o=y=90° 2/m
orthorhombic none a=p=y=90° mmm
tetragonal a=b a=p=y=90° 4/mmm
trigonal a=b o=p=90°%y=120° 3m
hexagonal a=b a=p=90°%y=120° 6/mmm
M cubic a=b=c a=p=y=90° m3m

symmetry



Sistemas Cristalinos 3D

Monoclinico .
maximum
restrictions for cell constants cell angles symmetry
triclinic none none 1
monoclinic none o=y=90° 2/m
orthorhombic none a=p=y=90° mmm
tetragonal a=b a=p=y=90° 4/mmm
trigonal a=b o=p=90°%y=120° 3m
hexagonal a=b a=p=90°%y=120° 6/mmm
M cubic a=b=c a=p=y=90° m3m

symmetry



Sistemas Cristalinos 3D

Monoclinico .
maximum
restrictions for cell constants cell angles symmetry
triclinic none none 1
monoclinic none o=y=90° 2/m
orthorhombic none a=p=y=90° mmm
tetragonal a=b a=p=y=90° 4/mmm
trigonal a=b o=p=90°%y=120° 3m
hexagonal a=b a=p=90°%y=120° 6/mmm
M cubic a=b=c a=p=y=90° m3m

symmetry



Sistemas Cristalinos 3D

Monoclinico .
maximum
restrictions for cell constants cell angles symmetry
triclinic none none 1
monoclinic none o=y=90° 2/m
orthorhombic none a=p=y=90° mmm
tetragonal a=b a=p=y=90° 4/mmm
trigonal a=b o=p=90°%y=120° 3m
hexagonal a=b a=p=90°%y=120° 6/mmm
M cubic a=b=c a=p=y=90° m3m

symmetry



Sistemas Cristalinos 3D
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a, d
maximum
restrictions for cell constants cell angles symmetry
triclinic none none 1
monoclinic none o=y=90° 2/m
orthorhombic none a=p=y=90° mmm
tetragonal a=b a=p=y=90° 4/mmm
trigonal a=b a=p=90°%y=120° 3m
hexagonal a=b a=p=90°%y=120° 6/mmm
M cubic a=b=c a=p=y=90° m3m

symmetry



Sistemas Cristalinos 3D

Tetragonal

i

restrictions for cell constants cell angles
triclinic none none
monoclinic none o=y=90°
orthorhombic none oa=p=y=90°
tetragonal a=b a=p=y=90°
trigonal a=b a=p=90°%y=120°
hexagonal a=b o=p=90°%y=120°
M cubic a=b=c a=p=y=90°

symmetry

maximum
symmetry

=



Sistemas Cristalinos 3D

Hexagonal
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restrictions for cell constants cell angles
triclinic none none
monoclinic none o=y=90°
orthorhombic none oa=p=y=90°
tetragonal a=b a=p=y=90°
trigonal a=b a=p=90°%y=120°
hexagonal a=b o=p=90°%y=120°
M cubic a=b=c a=p=y=90°

symmetry

maximum
symmetry

=



Sistemas Cristalinos 3D

I=

cl

Trigonal )

v
symmetry
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restrictions for cell constants cell angles
triclinic none none
monoclinic none o=y=90°
orthorhombic none oa=p=y=90°
tetragonal a=b a=p=y=90°
trigonal a=b a=p=90°%y=120°
hexagonal a=b o=p=90°%y=120°
cubic a=b=c a=p=y=90°

maximum
symmetry

=



Sistemas Cristalinos 3D

|
I
|
- L i
Cubico |
s
u.-‘"
L
maximum
restrictions for cell constants cell angles symmetry
triclinic none none 1
monoclinic none o=y=90° 2/m
orthorhombic none a=p=y=90° mmm
tetragonal a=b a=p=y=90° 4/mmm
trigonal a=b a=p=90°%y=120° 3m
hexagonal a=b a=p=90°%y=120° 6/mmm
M cubic a=b=c a=p=y=90° m3m

symmetry



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).



Redes de Bravais 2D

-« Podemos definir células unitarias em infinitos modos distintos.



Redes de Bravais 2D

Qual célula unitaria vocé
ia?
° ° ° ° ° ° ° escolheria’”



Redes de Bravais 2D

® ® ® ® ® o
Qual célula unitaria vocé
ia?
° ® ° ° ° ° escolheria’”




Redes de Bravais 2D

b b B, -] |® !
. " |21
n [ il # C L il H

as 5 redes de Bravais em 2D




As 14 Redes de Bravais (3D)

- Podemos adicionar pontos de rede na rede primitiva da seguinte maneira:

| e ——
] L~ 9 K o ) )
9 9
o s ® ° o
04_____ ] '/,0 9 “/" Q—c '/u 9 T —
primitive single-side face-centered body-centered all-side face-centered
unit cell unit cell unit cell unit cell

P C(AB) I F



As 14 Redes de Bravais

triclinic m orthorhombic tetragonal hexagonal/trigonal cubic

\\n%@m[ﬂ/@ﬂj




Redes de Bravais 3D

- Redes cubicas:

a=b=c a=b=c
a=F=y=90° a=f=y=90° B }' 90

S \»

Cubic

|




Redes de Bravais 3D

- Redes tetragonais:

a=b 1
a:B:y:‘)()" a:{}:

N2

C C

N_|

P Tetragonal




Redes de Bravais 3D

- Redes ortorrombicas:

a:/}: Y=90° a=ﬁ=y=90° a:ﬁ: Yy=90° a=ﬁ=y=90°
c

P | Orthorhombic C F

i
2l




Redes de Bravais 3D

- Rede Hexagonal/Trigonal:

a=b
ay f=90° y=120°

C

LA

a

Trigonal / Hexagonal P



Redes de Bravais 3D

- Rede romboédrica (trigonal):

Trigonal R



Redes de Bravais 3D

- Redes monoclinicas:

a,y=90° a,y=90°

Monoclinic C



Redes de Bravais 3D

- Rede triclinica:

Triclinic



Redes de Bravais 3D

- Perceba que nem todo centramento é possivel em todos os 7 sistemas
cristalinos A 5T

S O Cmem
T | Kx_ - !
o ‘ T
; ... :;_E_ : T
7 sistemas primitivos ‘ |
+ 7x3 centramentos =28 redes T AL ?E{R&g“'é‘m ug.sé;‘gj;%;mc %ﬁ?gﬁ‘lﬁz
(F) |
de Bravais.... Mas existem
apenas 14.
|
E;EE-CI::NT‘EHED Fﬁc‘_ﬁ-E‘ENrI:'&ED HEX AGY
ORTHOFCI_J IIIIIIII HO{RA-IGMHIC‘ P

a4 Al Fi



Redes de Bravais 3D

- Exemplo de redundancia:

A
VA A5 A A _I’ '\/\;(%ﬂ
monoclinic >;\ \ '\f>c\ ? \u V

monoclinic C




Redes de Bravais 3D

- Exercicio: Mostre o motivo de nao haver rede tetragonal de base centrada:




Rede vs. 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 vs. Estrutura Cristalina

.\‘.\ three atomic molecule

Z Imagens reproduzidas com
permissao de Frank Hoffmann

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