INTRODUCAO A CRISTALOGRAFIA
APLICADA A DIFRACAO DE ELETRONS
PARA MATERIAIS SOLIDOS

Aula 2 — “Pontos, direcoes e planos”



Ponto de rede uvw

- Todo ponto de rede € definido com respeito a origem da rede pelo vetor de
translacao:

t=u.a+Vv.b+w.c

- a, b e ¢ sdo os parametros de rede.
- Logo, apenas as coordenadas u,v,w precisam ser especificadas!



Ponto de rede uvw

- Os pontos de rede sdo (c)
determinados usando-se os
indices uvw

Qual o ponto 2117
E 00137?

> (b)

(&)




DirecOes Cristalograficas




Direcao [uvw]

- As direcoOes cristalograficas podem ser especificadas em qualquer sistema,
tomando-se 2 pontos de rede.

- Para definirmos uma direcao, toma-se a origem como um desses pontos e a
direcao [uvw] sera dada pelos mesmos indices do segundo ponto de rede.



Direcao [uvw]

- Qual a direcao [130]?
- Qual a direcao [011]?
- Qual a direcao [300]?
- E a [100]?

- Veja que [uvw] descreve nao
apenas uma direcao mas um
conjunto infinito de direcoes
gue sao paralelas e com o
mesmo sentido.

(@)

(b)




- Vamos desenhar agora a
direcao [110] no sistema
cubico ao lado.

Direcao [uvw]

— | =

.

— N\ —



DirecOes Cristalograficas

- Exercicio: Desenhe as direcOes [001], [110], [111] e [121] em uma célula
cubica.




DirecOes Cristalograficas

- Exemplos: Desenhe a direcao [111] e [12-1] para uma célula ortorrombica.




DirecOes Cristalograficas

- Exemplos: Quais os indices para as direcdes indicadas?

Direction 1

= +¥

o F 0.5 nm

Direction 2

Direcao 1= [012]

Direcéao 2 = [112_]



DirecOes Cristalograficas

Sistema hexagonal

3 — / {:T




Direcao [uvw]

- Vamos desenhar agora a
direcao [110] e [100] no
sistema hexagonal ao lado.

- O procedimento é idéntico
aos sistemas anteriores.

- Se quiser, a direcao [uvw]
pode ser transformada para
0 sistema [uviw].

A

A

\



DirecOes Cristalograficas [uvw]
- Exemplo de conversao

u'v'w'] — [uvtw]

1
u=—02u — v
S =)
1 r I
v=—(2v' —u')
]
72
_____ a4 t=—(u+ v)
0 e w=w
P\a

111] [1123]



DirecOes Cristalograficas

- Exemplos: Quais os indices para as direcdes indicadas?

| | | i | |
| : | : I :
| | | | | |
| | | |

| | | | ' !
| I 2’& | 1| as ' !

g —= [~ 3 = o~ az < ~ ""m..&
(@) B () o a,
1,0,5,0,5=211 0,5,1,0=120 0-10

[1011] [0110] [1210]



Tensor Métrico

a’ abcosy accosf a =% 0
2 3 =
gllil’liﬂl{ = bﬂ COS T b* I,‘JC COS @ gll:llslll}ll = - % a: D
cacosfB  chcosa ¢ 0 0 2
a* 0  accospf a0 0
— p. _ 2
gm“'“'("-ﬂil' - {} b U * gli:ﬂ'l:!nr:ll - D o O
accosfB 0 o 0 0 &
a- 0 0 at 0 0
2 - 2
gul‘lhuthumh.u = U b U 1 guﬂ_.h, - U a U M
0 0 ¢ 0 0 o
2 2 2
a e” COSs (¥ " COs5 ¥
gl‘hlllﬂ'-‘\"ll-ﬂ'ﬂll = ﬂl COS -l:-]'2 ﬂl COS ox
At oS @t cos o .



Como calculamos dimensao de um vetor?
- Qual o tamanho do vetor v ao y 1

lado Inserido no sistema
cartesiano de coordenadas?

- Nesse caso, podemos aplicar o

VX

teorema de Pitagoras. X
- Porem, veja que isso sO s [
_ _ vl = vy +vy
funciona pois estamos em um

sistema cartesiano.



Como calculamos dimensao de um vetor?

- Podemos chegar no mesmo resultado y 1 B = 1y, + 1,8,
atraves de algebra vetorial:

v-v = |V||¥]| cos 0 = |V]?

No sistema cartesiano:

ex-ex=¢ey-e, =1 .
—> |U|=\/V§+V§

& 2 =0




Como calculamos dimensao de um vetor?

- Veja que a equacao abaixo € geral e vale y 1
para qualquer sistema de coordenadas:

|a|=\/a.a=\/v,ga-a;Jrvyze—y’-e—y’Jrzvxvya-e—y’

- Podemos reescrever a equacao acima, X
da seguinte forma:

e, e e, e v
|"})| —_— \/[Ux vy] [ex . ex ex . e)’] [vX]
y X y y y



Tensor Métrico

- Calculando a matriz dos produtos y 1
escalares entre os vetores-base de um
sistema de coordenadas, podemos
calcular a dimensao de um vetor em
gualquer sistema.

- Essa matriz € chamada também de
tensor meétrico.

e, € e, € v
si= o wilee 22l
y =X y 7y y



Tensor Métrico

- Podemos agora estender o tensor

metrico para uma sistema de

coordenadas de 3 dimensdes, como 0S
encontrados nos 7 sistemas cristalinos.
Vamos denominar “G” o tensor métrico.

a o

o)

|

S Q
Q Q Q
Sl S S

a O Q
a O Q

0

Cl2

ba cosy

cacosfs

abcosy accospf
bc cos a

b2
cb cos «

C

2




Tensor Métrico

- O tensor métrico pode ser usado para calcular o produto escalar entre 2
vetores (duas direcdes cristalograficas) pertencentes ao mesmo sistema
cristalino da seguinte forma:

U
v-t=|v|lt|cos® =[ur vi WwW1]G |V

- 4.
\6

t =u2&+v2b+W25



Tensor Métrico

- Da mesma forma, podemaos usar o tensor métrico para calcular a dimenséao
de qualquer vetor dentro de rede cristalina:



Tensor Métrico

- Exemplo: Calcule uma equacao que determine a dimensao da diagonal de

uma célula unitaria qualquer.

v-v=1l¢*=[u v W]G[

a2

G = |bacosy
cacosf

abcosy accosp)
bc cos a

b2
cb cos a

C

2




Tensor Métrico

- O vetor que liga a origem ao ponto (1,1,1) é [111] (lembre-se da nossa
primeira aula).

u
v-v=*=[u v W]G[U]
w

Dimensao da diagonal = [[1 1 1]|bacosy b? bc cos a

a? abcosy accosf] ll]
\

1

cacosfS chbcosa c?

Dimensio da diagonal = a* + b*+ ¢ + 2ab cosy + 2ac cos f + 2bc cos a




Tensor Métrico

a’ abcosy accosf a =% 0
2 3 =
gllil’liﬂl{ = bﬂ COS T b* I,‘JC COS @ gll:llslll}ll = - % a: D
cacosfB  chcosa ¢ 0 0 2
a* 0  accospf a0 0
— p. _ 2
gm“'“'("-ﬂil' - {} b U * gli:ﬂ'l:!nr:ll - D o O
accosfB 0 o 0 0 &
a- 0 0 at 0 0
2 - 2
gul‘lhuthumh.u = U b U 1 guﬂ_.h, - U a U M
0 0 ¢ 0 0 o
2 2 2
a e” COSs (¥ " COs5 ¥
gl‘hlllﬂ'-‘\"ll-ﬂ'ﬂll = ﬂl COS -l:-]'2 ﬂl COS ox
At oS @t cos o .



Exerciclos

- Para um cristal com os seguintes parametros de rede: a=3, b=4, c=6, a=90°,
3=120° e y=90° calcule o comprimento do vetor [111].

- Para um cristal com os seguintes parametros de rede: a=2, b=2, ¢c=3, a=90°,
3=90° e y=90°. Calcule a distancia entre dois atomos que estao posicionados
nos seguintes locais da ceélula: (1/2, 1/3, 1/4) e (1/3, 1/2, 3/4).

- Em um cristal cubico com parametro de rede “a”, um atomo de oxigénio esta
localizado na origem. Esse atomo esta ligado a dois atomos de titanio, um
localizado em (1/2, 1/2, 0) e o outro em (1/2, 0, 1/2). Calcule o angulo entre as
duas ligacoes.



Planos Cristalograficos

z (001) Plane referenced to

the origin at point O

(110) Plane referenced to the
A origin at point O

Other equivalent
_____ (001) planes

Other equivalent

xy (110) planes
(a) (b)

A (111) Plane referenced to
| the origin at point O

1
/ Other equivalent/
(111) planes

(hkl) > Simbolo para planos cristalograficos



Planos (hkl)

- Os valores (hkl) sdo chamados de indices de Miller.

- S&0 definidos através dos menores multiplos inteiros dos reciprocos de
Interceptacao do plano dos eixos a, b e c.

- Os valores de (hkl) representam nao apenas um unico plano, mas um
conjunto infinito de planos paralelos com espacamento interplanar constante.



Planos Cristalograficos

- Para se obter os indices de Miller (hkl) dos planos:

-Se 0 plano passa pela origem do sistema, construa outro
plano paralelo passando pela célula unitaria.

-Apo0s iss0, 0 plano ou vai interceptar cada um dos 3 eixos
ou sera paralelo a algum dos eixos.

-O plano vai interceptar os eixos em determinados valores
de a, b e c. Se ele for paralelo a algum eixo, o valor da
Interceptacao sera infinito.

-Toma o reciproco dos valores de a, b e c. Os menores

Inteiros referentes a esses 3 valores sao os indices de
Miller***,




- Defina os indices
de Miller do plano
verde desenhado
em um sistema
cubico.

Planos (hki)




- Defina os indices
de Miller do plano
verde desenhado
em um sistema
cubico.

Planos (hki)




Planos Cristalograficos

- Exercicio: Determine os indices de Miller para o plano
abaixo:




Planos Cristalograficos

- Exercicio: Desenhe o plano (OIl):

/ f

Point of mtersectmn ]

along y axis /
x "




Planos Cristalograficos

- Exercicio: Determine os planos abaixo.

+z

| ra

P — =4y A:(403)

B 3 B=(112)

+Xx



Planos (hkl)

- NO sistema
hexagonal....

- Usamos 0 mesmo
procedimento.

- Caso seja
necessario (hkl)
pode virar (hkil).




- NO sistema
hexagonal....

- Usamos 0 mesmo
procedimento.

- Caso seja
necessario (hkl)
pode virar (hkil).

Planos (hkl)

A

A
\

\



- Defina os indices
de Miller para os
planos verde e
azul ao lado.

Planos (hki)




Planos Cristalograficos

Use apenas os eixos al,a2ec

i=-(1+(-1))=0

(1101)




Planos (hkl)

- Uma guestao: Se na definicao dos
valores de (hkl) dissemos gque sao
tomados os “menores multiplos
Inteiros dos reciprocos de
Interceptacao”, qual o motivo entao
de usarmos os indices (001) para o
plano azul e (002) para o plano
verde?

- Além disso, ja vimos que (hkl)
representa ndo apenas 1, mas sim
“Infinitos planos paralelos
igualmente espacados”.




Planos (hkl)




Planos e direcoes equivalentes

c C
|
i (110 (1
i_ _______ by L b
a L] als’ ‘I\H\""H.
(a) (h) .
i 1101
!
X
Fig. 5.4. Equivalence of the :
{110} planes in a cubic crystal; :
in (d) the lattice is tetragonally i
distorted, and the (110) and IR 1.
(101) planes are no longer -7

equivalent. (c) (d)



Planos e direcoes equivalentes

Fig. 5.5. The eight {111) i
directions in the cubic crystal \
S, (i € [

[111]

[l [111]
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