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Estrutura dos soélidos cristalinos

Determinacao de coordenadas em uma rede

- A coordenada corresponde a um ponto de referéncia dentro da rede

- Paraisso, devemos sempre estabelecer um ponto de referéncia;

- Considere a figura abaixo, consideraremos o ponto O como ponto de
referéncia;

- Dessa forma,qualquer ponto da
rede pode ser definida pela
seguinte equacéao.

C, =ua+vb (2D)
C,=ua+vb +wc (3D);

- Assim, a coordenada é descrita
como (u,v) ou (u,v,w).




Estrutura dos soélidos cristalinos

Determinacao de coordenadas em uma rede

- A coordenada do ponto M sera: Cy=1a+ 1b (2D)

- A representacao da coordenada sera (1,1);

- Calcule acoordenada dos pontos L, N e K;

- Obs: No caso de coordenadas,
NAO se deve deixar 0S
nameros inteiros;

- Por exemplo: Se a coordenada
for (1/3, 1,1), deve-se DEIXAR
em fracao;




Estrutura dos soélidos cristalinos

Exercicio

- Determine as coordenadas da figura abaixo;

% . N C,=ua+vb +wc (3D);

A representacao da
5 coordenada sera (u,v,w).




Estrutura dos soélidos cristalinos

Calculo de direcéo cristalografica

- Para calcular a direcao cristalografica dentro de uma estrutura, faz-se a
diferenca entre a coordenada final menos a coordenada inicial;

- O vetor em vermelho liga o
ponto “O” ao ponto “M”;

- Logo, essa direcédo sera [11];

- A mesma e representada por
colchetes e ndo possui
virgula;

- Perceba que esse vetor pode
ser usado para qualquer
rede;

- OBS: As direcGes devem ser
sempre numeros inteiro.




Estrutura dos soélidos cristalinos

Exercicio

- Calcule as direcdes indicadas nas figuras abaixo (considere que o

sistema é cubico com uma+aresta de comprimento a)
=

Ty




Estrutura dos soélidos cristalinos

Familia de direcdes

- Dentro de cada sistema cristalino, existem direcdes cristalograficos que
sao equivalentes entre si;
- Por exemplo: direcao [111] do sistema cubico;

| \c\'liin (i
‘{lll : [1ee]

) [117]

- Todas estas direcOes fazem parte da familia <111>;



Estrutura dos soélidos cristalinos

- Aco elétrico de grao nao orientado.




Estrutura dos soélidos cristalinos

Vamos analisar uma das estruturas mais simples e comuns

Cubico de corpo centrado

J (gauss)
1,600 L
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H (oersteds)

Role of the Goss texture for aligning the optimal soft magetic direction with the
transformer directions.

- As propriedades dependem das
direcdes cristalograficas.



Estrutura dos soélidos cristalinos

Qual arazéao de estudar direcoes e planos em estrutura cristalina?
Aco eletrico de grao orientado
E L :
= - 0O material € magnetizado
| somente em uma direcéo;

mesmo seja magnetizado na
direcao [100];




Estrutura dos soélidos cristalinos

Qual arazéao de estudar direcoes e planos em estrutura cristalina?

Aco elétrico de gréao nao orientado

- O material € magnetizado em todas as
direcoes;

- Por essa razéo, deseja-se que o
mesmo n&o possua umadirecao
especifica;
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Goss texture in FeSi steels for electrical applications



Estrutura dos soélidos cristalinos
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Estrutura dos soélidos cristalinos

Calculo: Distancia de um vetor, angulo entre duas direcdes

- Em diversas situacoes, se faz necessario calcular o modulo de um
vetor;

- Por exemplo: Distancia de uma aresta, distancia entre dois atomos,
angulo darede cristalina ou angulo entre dois atomos e etc.

- Se o sistema cristalino for ortogonal (cubico, tetragonal ou ortogonal) é
sO usar o teorema de Pitagoras;

- Mas e se o0 sistema nao for ortogonal?




Estrutura dos soélidos cristalinos

Devemos usar tensores

loM| = \/uzazi'z + v2b?%j% + uvabij + uvabﬁ

- No formato de tensores, essa equacao se torna

v

a2

72
onl* = [0 o0

b2"2

- Sabe-se que 1.1 =cos0 =1;
- Sabe-se que i. j = cos6;

— 2

oM|” = [u v][ a? abcosG“]
abcosO




Estrutura dos soélidos cristalinos

Devemos usar tensores

- Em 3-D, essa analise se torna

, [ a? abcosy accosfB]|u
loM| =[u v w]|abcosy  b®>  bccosal|v
laccosff bccosa ¢ |

- Calcule para um cristal monoclinico{a=3,b=4,c=6,a=90", 8 =120,
y =907} a distancia da diagonal.



Estrutura dos soélidos cristalinos

Devemos usar tensores

- Em 3-D, essa analise se torna

2

) a abcosy accosB|ru
|W| =|u v w]|abcosy b? bccosa [v]
laccosff bccosa c? w

- Calcule para um cristal triclinico{a=3,b=4,¢c =6, a=80°=120°, y=
70°} a distancia da direcéao [112].



Estrutura dos soélidos cristalinos

Devemos usar tensores

- Podemos usar essa ferramenta para calcular a distancia entre dois

atomos:
, [ a? abcosy accosfB]ru
loM| =[u v wl]|labcosy @ b®>  bccosa||v
laccosB bccosa ¢t W

- Calcule para um cristal tetragonal{a=2,b=2,¢c=3,a=90°,=90°, y=
90°} a distancia entre dois atomos que estao localizados nas
coordenadas (1/2, 1/3, 1/4) (1/3, 1/2, 3/4).



Estrutura dos soélidos cristalinos

Devemos usar tensores

- Podemos usar essa ferramenta para calcular o angulo entre duas
diregcoes cristalograficas:

, - a? abcosy accosB|ru
loM| =[u v w]|abcosy b? bccosa ||V
accosff bccosa ¢z W

- Considere um cristal monoclinicocoma=4,b=6,c=5e 8 =120", qual
é o angulo entre as direcoes [101] e [201].

- Para isso, usaremos o produto escalar de dois vetores

s-t=|s||t|cos®,



Estrutura dos soélidos cristalinos

Devemos usar tensores

- Podemos usar essa ferramenta para calcular o angulo entre duas

ligacoes:
, - a? abcosy accosB|ru
loM|"=[u v w]|abcosy b? bccosa ||V
accosff bccosa ¢z W

- Em um cristal cubico com parametro a = 3, um atomo de oxigénio esta
na posicao (0, 0, 0) e esta ligado com em dois atomos de titanio
localizados na posicao (1/2, 1/2,0) e (1/2, 0, 1/2). Calcule o0 angulo
dessas ligacoes.

- Paraisso, usaremos o produto escalar de dois vetores

s-t=|s||t|cos@,



