Lista de estudos 2 - Cristalografia

1) Construa os vetores-base da rede reciproca de um cristal tetragonal com os seguintes
parametros de rede: {2nm,2nm,4nm,90°,90°,90°}. Instrucdes: Construa essa rede
orientando o eixo “c” da rede real perpendicular ao plano da folha de papel. Plote os
pontos da rede ghkl com I=0, isto €, os pontos (h,k,0). Plote até +-2h e +-2k. Repita o
mesmo procedimento, mas agora construindo a rede reciproca com o eixo “a” da rede
real perpendicular ao plano da folha de papel. Plote os pontos da rede ghkl com h=0,
isto €, os pontos (0,k,1). Plote até +-2k e +-21. Qual a principal diferengca em termos de
simetria rotacional entre os pontos de rede para as duas orientacfes?

2) Usando o resultado obtido no item acima, desenhe o eixo da rede real sobre o eixo da
rede reciproca (com origens coincidentes), plote o plano (120) e mostre que 0 vetor gi2o
da rede reciproca é perpendicular ao plano (120) da rede real.

3) Derive a equacéo para célculo de espacamento interplanar em um cristal cibico, com
parametro de rede “a”.

4) Calcule o angulo entre os planos (101) e (011) de um cristal cubico, utilizando o
tensor métrico.

5) Calcule o angulo entre os planos (101) e (011) utilizando a projecéo estereografica e
a rede de Wulff. Compare o resultado com o valor calculado no item 4). Calcule esse
valor também utilizando o software JEMS (versdo de estudante).

6) Sabendo que a lei de Bragg ¢ dada por nA=2dsen6 ou A=2dnkisenf, onde A € o
comprimento de onda da radiagdo empregada, dh € 0 espagamento interplanar dos
planos (hkl), e 6 € o angulo de difragdo. Além disso, € usual reportarmos os dngulos de
difragdo em fungao de 26. Faga uma tabela de angulos 26 (de 5 a 120 °) vs. (hkl) vs. dnki
para um cristal cibico, com a=4 A, que represente os angulos de difracdo observados
quando esse material é analisado em um difratbmetro que utiliza radiacdo Cu-Ka (1,54
A).OBS: Considere que a difracao apenas ocorre, para esse cristal, quando além da lei
de Bragg ser satisfeita, a seguinte condicdo também seja: apenas difratam (hkl) quando
h,k,I sdo todos pares ou todos impares (ex: ndo pode haver difracdo de planos do tipo
(110), (001), mas pode haver difracdo (111), (222), (200), etc..).

7) Plote, esquematicamente, a projecao estereografica dos planos (hkl) e direcbes [uvw]
de um sistema tetragonal com a=b=4 A e c= 10 A. Para construir essa projecéo,
posicione a direcdo [001] apontando para o polo norte da esfera. Plote apenas os planos
e direcOes com indices com valores entre -1 e 1 e apenas as proje¢des que encontram a
parte superior da esfera.

8) Calcule o eixo de zona ao qual os planos (111) e (101) pertencem.

9) Verifique quais dos seguintes planos pertencem ao eixo de zona [111]: (001), (100),
(101), (101), (101), (2,0,2), (202).



