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Estrutura dos soélidos cristalinos

Qual € o objetivo dessa aula

- Eu vou passar um problema real que devera ser resolvido usando os
conhecimentos envolvidos nesta aula,

- Relembrar o efeito de difracéo de raios-X;

- Como a difracao estarelacionada com o parametro de rede dos
materiais;

- Conhecer as técnicas que sao usadas para indexar os picos cristalinos
do difratogramas;

- Conhecer as técnicas para determinacao do parametro de rede;



Estrutura dos soélidos cristalinos

O que € uma estrutura cristalina?

- E um arranjo regular de &tomos ou moléculas;
- Qual o significado da palavra “regular”?

- Que se repete.

- Qual o significado da palavra “arranjo”?

- Presenca de um padrao;

- Entretanto, existem diversos tipos de padrao;
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Exemplos de padréao




Estrutura dos soélidos cristalinos

Precisamos definir mais rigorosamente entao o que € um arranjo regular

- Vamos estabelecer inicialmente um tema (mortif);

- Agora vamos estabelecer um padrao bidimensional (net lattice);

- Agora é so “decorar” o padrao bidimensional com o tema especifico
para obtermos a estrutura;

- Obs: Esta ideia de arranjo regular € um exercicio abstrato que pode ser
usado para qualquer aplicacao.

- Vamos fazer um experimento?



Estrutura dos soélidos cristalinos

A partir do conceito previamente discutido, como podemos definir
estrutura cristalina?

- Arranjo tridimensional de atomos ou moléculas em uma rede;
- Precisamos apenas definir o que € uma rede corretamente.



Estrutura dos soélidos cristalinos

Vetor de translacao

- Vamos ver um bloco com o formato mais genérico possivel;

- Vamos escolher um dos cantos do bloco como origem;

- Podemos definir 3 vetores ao longo dos
eixos do bloco (a, b e ¢);

- Com esses vetores, podemos identificar
as coordenadas de todos os cantos do
bloco;

- Por exemplo: qual seria a coordenada
(1,1,1);

- Identifique as coordenadas (1, O, 0), (0, 1,
0),(0,0,1),(1,1,0),(1,1,1).




Estrutura dos soélidos cristalinos

Vetor de translacao

- NOs podemos ir da origem do bloco até qualquer coordenada (u, v, w)
usando o vetor de translacéo;
t=ua+vb +wgc;

- Cada canto é chamado de “ponto da
rede’’;

- A juncao de todos os “pontos da rede” é
chamada de “rede espacial”;

- A “rede espacial” é portanto um conjunto
de pontos, que estao espacados por
um vetor de translacao;

- Esses s&o os pontos que podem ser
decorados com qualquer tema.




Estrutura dos soélidos cristalinos

Exemplo de rede espacial
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Exercicio

- Relacione o vetor de translacéo, os pontos darede e arede espacial.
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Quais sao as consequéncias dessa definicao de rede

- Imagine que vocé esta em um ponto da rede aleatorio;

- Ao redor desse ponto existe uma rede espacial;

- Caso vocé se mova por um vetor de translacao qualquer;

- A mesma rede espacial deve existir e vocé nado conseguiria dizer se
existiu alguma variacao;

- Isso significa que todos os pontos da rede séo idénticos;
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Por exemplo

- Vocé pode escolher qualquer ponto da rede como origem e arede
espacial ao redor sera a mesma,;

- Esse conceito também pode
ser expandido para uma
rede tridimensional,

- A mesma rede espacial deve
existir e vocé nao
conseguiriadizer se
existiu alguma variacao;

- Isso significa que todos o0s
pontos darede séo
Idénticos;




Estrutura dos soélidos cristalinos

Os 4 sistemas cristalinos em 2-D

- Considere os seguintes parametros de rede (a b, y);

- Se 0s parametros forem
totalmente arbitrarios teremos
uma rede chamada “obliqua”;

- Essarede apresenta baixa
simetria;

- Somente apos 180° arede
retornara a uma posicao
Idéntica a original



5 redes 2D.skp

Estrutura dos soélidos cristalinos

Os 4 sistemas cristalinos em 2-D

- Considere os seguintes parametros de rede (a b, y);

- Se os comprimentos ae bforem
totalmente arbitrarios e o
angulo = 90° teremos uma rede
chamada “retangular”;

- Essarede também apresenta
uma simetria de 180°;

- Além disso, 0 mesmo possui
uma simetria espelhada.




Estrutura dos soélidos cristalinos

Os 4 sistemas cristalinos em 2-D

- Considere os seguintes parametros de rede (a b, y);

- Se os comprimentos ae bforem
iguais e o angulo =90°
teremos uma rede chamada
“guadrada’;

- Essa rede apresenta uma
simetria de 90°;

- Além disso, 0 mesmo possui
uma simetria espelhada.
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Os 4 sistemas cristalinos em 2-D

- Considere os seguintes parametros de rede (a b, y);

- Se os comprimentos ae bforem
iguais e o angulo =120°
teremos uma rede chamada
“hexagonal’;

- Essarede apresenta uma
simetria de 60°;




Estrutura dos soélidos cristalinos

Os 4 sistemas cristalinos em 2-D
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Estrutura dos soélidos cristalinos

As 5 redes de Bravais em 2-D

- Qual célula pode representar o padrao abaixo?
- Devera ser uma célula primitiva e com a maior simetria

o m




Estrutura dos soélidos cristalinos

As 5 redes de Bravais em 2-D

- Como definir uma célula primitiva?
- E a célula que apresenta um unico ponto da rede.

o m




Estrutura dos soélidos cristalinos

As 5 redes de Bravais em 2-D

- Basta fazer uma projecéao da célula com um deslocamento qualquer;
- E contar o numero de pontos de rede dentro da célula;
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Exercicio

- Com base no conceito de célula primitiva e simetria, qual célula abaixo
pode representar a rede espacial?
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As 5 redes de Bravais em 2-D

- E possivel adicionar algum ponto de rede em uma célula primitiva de
forma que o sistema continue o mesmo?
- Vamos colocar um ponto de rede nao centralizado




Estrutura dos soélidos cristalinos

Exercicio

- Com base no conceito de rede espacial, a figura abaixo pode ser
considerada uma rede espacial?
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As 5 redes de Bravais em 2-D

- E possivel adicionar algum ponto de rede em uma célula primitiva de
forma que o sistema continue o mesmo?
- Somente se esse ponto de rede for centralizado;
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As 5 redes de Bravais em 2-D




Estrutura dos soélidos cristalinos

Os 7 sistemas cristalinos em 3-D

- Os mesmo sao construidos com base nos 4 sistemas cristalinos em 2-D;

- Por exemplo: Vamos usar o sistema quadrado (2-D);

- Se outra camada for adicionada com a mesma distancia teremos um
cubo;




Estrutura dos soélidos cristalinos

Os 7 sistemas cristalinos em 3-D

- Sistema cubico possui todos os lados iguais e todos os angulos iguais
ag0’;

a=b=c,
a=pf=y=90° CUBIC ! a
{a.a.a, 90,90, 90} -
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Os 7 sistemas cristalinos em 3-D

- Por exemplo: Vamos usar o sistema quadrado (2-D);
- Se outra camada for adicionada com uma distancia diferente das arestas
teremos um paralelepipedo;
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Os 7 sistemas cristalinos em 3-D

- Sistema tetragonal possui dois lados iguais somente um diferente;
- Todos os angulos iguais a 90°;

B=y=9%r TETRAGONAL

{a.a. ¢, 90,90, 90} JE |- -
a,” /
e —
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Os 7 sistemas cristalinos em 3-D

- Por exemplo: Vamos usar o sistema hexagonal (2-D);
- Se outra camada for adicionada com uma distancia diferente das arestas
teremos um hexagono;
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Os 7 sistemas cristalinos em 3-D

- Sistema hexagonal possui dois lados iguais e somente um diferente;
- Dois angulos sao iguais a 90" e um 120°;

g
a=b, |
a= =90, |
y= 120° HEXAGONAL |
[a, a. ¢, 90,90, 120} Jul 2
n}kﬁ,{




Estrutura dos soélidos cristalinos

Os 7 sistemas cristalinos em 3-D

- Baseado no sistema monoclinico, se todos os angulo forem iguais a 90°;

Q= ﬂ = 'y = 90° " = ~ ;
(a. b, . 90,90, 90} ORTHORHOMBIC )l& - b

- - -

- Sistema ortorrombico:
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Os 7 sistemas cristalinos em 3-D

- Quando todos os comprimentos séo iguais e todos 0os angulos séo
lguais;

a=b=c,

o= RHOMBOHEDRAL
B (TRIGONAL)

la,a,a, e, a, al
a

/0
N/
- Sistema romboédrico;
- Existe uma unica rotacao de 180°
gue gera simetria,
- Somente ap6s 180° arede

retornard a uma posicao
idéntica a original
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Os 7 sistemas cristalinos em 3-D

- O caso mais geral consiste em selecionar numeros arbitrarios para os
parametros de rede;

no conditions TRICLINIC
la, b, c.«, B, y) (ANORTHIC)

- Sistema triclinico;

- N&o importa como seja rodado
esse sistema, nunca havera
simetria;

- Somente ap6s 360° arede
retornard a uma posicao
idéntica a original


triclínico.mp4
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Os 7 sistemas cristalinos em 3-D

- Aplicaremos para esse sistema genérico, condicdes para aumentar a
simetria (de maneira analoga ao caso em 2D);

a =1y =90

hY 1 ‘LIt 1
[a. b, ¢, 90, B, 90} IONOCLINIC

- Sistema monoclinico;
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Os 7 sistemas cristalinos em 3-D

De maneira analoga a condic¢ao 2-D, todos os sistemas cristalinos sao
primitivos, ou seja, possuem apenas um unico ponto de rede em seu
interior;

N Neg N
N3D — Nin+ face 4 edge + corner

2 4 8
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Os 7 sistemas cristalinos em 3-D

- E possivel adicionar algum ponto de rede em uma célula primitiva de
forma que o sistema continue o mesmo?
- Haviamos feito essa analise para os sistemas 2-D;
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As 5 redes de Bravais em 2-D

Qual era a razao pela qual somente o ponto somente podera ser
adicionado se for centralizado?
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As 14 redes de Bravais em 3-D

- O sistema cubico possui 3 estruturas;

Cubicade Cubica de
corpo centrado face centrada
(CCC) (CFC)

Cubica simples
(CS)
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As 14 redes de Bravais em 3-D

- O sistema tetragonal possui 2 estruturas;

A/

Tetragonal simples Tetragonal de
(TS) corpo centrado
(TCC)
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As 14 redes de Bravais em 3-D

- O sistema ortogonal possui 4 estruturas;

Ortogonal simples  Ortogonal de Ortogonal de Ortogonal de
(TS) corpo centrado base centrada face centrada
(TCO) (TCO) (TCC)
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As 14 redes de Bravais em 3-D

- O sistemaromboédrico possui 1 estruturas (primitiva);

Romboédrico
(TS)
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As 14 redes de Bravais em 3-D

- O sistema hexagonal possui 1 estruturas (primitiva);

Hexagonal
(TS)
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As 14 redes de Bravais em 3-D

- O sistema monoclinico possui 2 estruturas;

Monoclinico simples .
(TS) Monoclinico de

base centrada
(TCO)
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As 14 redes de Bravais em 3-D

- O sistema triclinico possui 1 estruturas (primitiva);

Triclinico
(TS)



Estrutur

As 14 redes de Bravais em 3-D
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Fig. 2-3 The fourteen Bravais lattices.
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Qual a diferenca entre sistema e
rede cristalina?
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