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Estrutura dos solidos cristalinos

PMT 3301 — Fundamentos de Cristalografia e Difracao;



Estrutura dos soélidos cristalinos

Determinacao dos planos cristalino

- Muitas vezes, se faz necessario identificar quais sao os planos
cristalinos de um determinado sistema;
- Para isso, segue-se a regra:

Determinar os interceptos do plano com o0s eixos do sistema de
coordenadas em termos dos parametros deredea, b e c.

Se o0 plano passar pela origem, transladar o plano para uma nova
posicao no sistema de coordenadas.

Obter os reciprocos desses trés interceptos. Se o plano for
paralelo a um dos eixos, considera-se o intercepto infinito e 0 seu
reciproco zero.

Representar naforma (hkl)



Estrutura dos soélidos cristalinos

Exercicio

- Determine o plano cristalografico da area sombreada.
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Estrutura dos soélidos cristalinos

- Determine o plano cristalografice da area sombreada.
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Estrutura dos soélidos cristalinos

Familia de plano e diregoes

- Dentro de cada sistema cristalino, existem planos cristalograficos que
sao equivalentes entre si;
- Por exemplo: plano (110) e (110) do sistema cubico;

< n -

(110) (1N

b b

- Além desses dois, os planos (101), (011), (110) (101) (101) e etc. também
sao equivalentes ;
- Todos esses planos fazer parte da familia {110};
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Familia de plano e diregoes

- Cuidado!

- Dependendo do sistema cristalino, nao sao todos os planos que sao
equivalentes.

- Por exemplo: plano (110) e (110) do sistema tetragonal;
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Estrutura dos soélidos cristalinos

Estrutura cristalina

- A seguir, sera apresentado estruturas cristalinas metalicas e ceramicas
mais comuns.
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Aplicacdes

- Ferro (Fe) = Usado em 95% das aplicacdes em peso do mundo, onde a
maioria das aplicacdes séo estruturais.
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Estrutura dos soélidos cristalinos

Aplicacdes

- Cromo (Cr) — Otima resisténcia a corroséo
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Aplicacoes

- Tungsténio (W) — Altissimo ponto de fuséo (3695 K) e dureza
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Aplicacdes

- Niobio (Nb) — biocompativel e supercondutor
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Estrutura metalica

- Cubica de corpo centrada (CCC)

a=b=c,
gm = y=9) CUBIC
{a.a.a,90,90, 90}

- Nimero de coordenacéao (NC) = 8§;

- Fator de empacotamento atdmico (FEA) =
0,68.

- Elementos com essa estrutura: Cr, Fe, Mo, Ta,
W, Nb;

- Cada célula possui 2 atomos (1/8 em cada
vértice e 1 atomo no centro);




Aplicacoes

7p]
o
c
©
+—
7p]
—
&
7p]
o
[®)
‘O
7))
7p]
o
©
©
S
-]
)
-]
| -
+
7p]
LL

(Al) — Leve e com boa condutividade elétrica
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Aplicacdes

- Cobre (Cu) — Alta condutividade elétrica
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Aplicacdes

- Chumbo (Pb) — Blindagem radioativa e resisténcia a corrosao
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Estrutura metalica

- Cubica de face centrada (CFC);

a=b=rc,
& = = oy == S CUBIC
{a,a.a,90,90,90}

- Numero de coordenacao (NC) = 12;

- Fator de empacotamento atdmico (FEA) =
0,74.

- Elementos com essa estrutura: Al, Cu, Au, PDb,
Ni, Ag;

- Cada célula possui 4 atomos (1/8 em cada
vértice e 1/2 atomo em cada face);
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Aplicacdes

- Titanio (Ti) — Leveza e alta resisténcia a temperatura
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Aplicacdes

- Zinco (Zn) — Metal de sacrificio
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Estrutura metalica

- Hexagonal compacta (HC); R i

a=b,

|

a=p=90, o I
= 120 HEXAGONAL |
|

la, a, ¢, 90,90, 120} p)

4]

- Nimero de coordenacao (NC) = 12;

- Fator de empacotamento atdmico (FEA) =
0,74.

- Elementos com essa estrutura: Cd, Co, Ti, Zn;

- Cada célula possui 2 atomos (1/2 em cada
face e 1 atomo no centro);
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Estrutura dos soélidos cristalinos

Estrutura metalica

Existem alguma semelhancas entre as estruturas CCC e HC,;
- Fator de empacotamento e numero de coordenacao

- O centro de cada atomo
estaemA;

- Alguns espacos séo
chamados de B (triangulo
paracima);

- Alguns espacos séao
chamados de C (triangulo
para baixo);
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Estrutura metalica

- A segunda camada atomica pode ser colocada nas posicoes “B” ou C”;
- Neste caso, a sequéncia de empilhamento é chamada “AB”
- A real diferenca entre
CCC e HC esta na
posicao daterceira
camada atomica;
" o L - Esta pode ser colocada
by S & 1 nas posicoes “A” ou
ucu;
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Estrutura metalica

- No caso da HC, a terceira camada esta na posicao “A”;
- E a sequéncia de empilhamento é chamada de “ABABABAB...”;
- Ou “ACACAC...”, caso a segunda camada tenha ocupada a posicao C;
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Estrutura metalica

- No caso da CFC, a terceira camada esta na posicao “C”;
- E a sequéncia de empilhamento é chamada de “ABCABCABCABC...”;
- Ou “ACBACB...”, caso a segunda camada tenha ocupada a posicao C;

>




Estrutura dos soélidos cristalinos

Maclas em cristais
B, . F
- E um tipo especial de contorno de gréo que
B\ b possui uma simetria espelhada,;
N | - Maclas de deformacé&o (CCC e HC) ou Maclas de
il ) recozimento (CFC);
Y e - Alteracao na sequéncia de empilhamento.
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E se mais de um elemento quimico estiver presente?

- Solucéo solida: substitucional ou intersticial;

- Substitucional: atomos de
soluto entram na rede do
atomo de solvente;

- Intersticial: &tomos de soluto
entram nos intersticios da
rede;

*

Interstitial
impurity atom
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Solucao solida substitucional

- Atomo em maior quantidade = Solvente (A);
- Atomo em menor quantidade = Soluto (B)

- Exemplo de ligas = AuCug, Fegy;Sis, FegAl;g;
- Os atomos A e B podem estar organizados de duas formas:
- Ordenamento de longo alcance ou desordenada,;
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Ordenamento de longo alcance (possui uma super rede)
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Desordenacéao

WEIGHT PERCLENT GOLIX

:jgi’ﬁli? 0pw oo il Os atomos A e B estéo organizados de
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Solucao solida intersticial - metais

- Atomo em maior quantidade = Solvente (A) — atomo grande;
- Atomo em menor quantidade = Soluto (B) —atomo pequeno (C, N, B);
- Podem ocupar os sitios tetragonais ou octaédricos;

Tetrahedral Octahedral
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Estruturas ceramicas — sal gema ou NaCl (MgO, MnS, LiF e FeO)

- Qual é a estrutura cristalina deste composto?
- Estrutura CFC dos atomos de cloro;

- Cations ocupam os sitios intersticiais
_ ; octaedricos da estrutura;
l I
|
|

| | - Os sitios intersticiais continuam o0s
é’ /6 mesmos (tetraedricos ou octaedricos);

MgO
Uso agricula
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Estruturas ceramicas — Cloreto de cesio (CeCl)

- Qual é a estrutura cristalina deste composto?
- Estrutura cubica simples;
- Nao é uma estrutura CCC.
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Estruturas ceramicas — Blenda de zinco

- Qual é a estrutura cristalina deste composto?
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- Estrutura CFC dos atomos de S;

- Os anions estao localizados nos vértices
e nas faces da estrutura;

- Os cations estao localizados nos sitios
tetraédricos.
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Estruturas ceramicas - fluorita (CaF,)

- Qual é a estrutura cristalina deste composto?

- Estrutura cubica simples;

- Os ions de Ca estao posicionados no
centro dos cubos;

- Atomos de F nos cantos da estrutura;

- Para garantir a estabilidade elétrica, nem
todas as posicoes estdo ocupadas;
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Estruturas ceramicas — Peroviskita (BaTiO,)

- Qual é a estrutura cristalina deste composto?
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- Estrutura cubica de face centrada;

- Os ions de Ti estédo posicionados no
centro dos cubos;

- Os ions de O estdo posicionados no
centro das faces;

- Os ions de Ba estao posicionados nos
cantos da célula;
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Estruturas ceramicas — Peroviskita (BaTiO,)

- Piezoelétrico — geracao de energia
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