Estrutura dos solidos cristalinos:
Célula unitaria
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Estrutura cristalina dos metais

Em geral, cada atomo de um metal esta
ligado com seus vizinhos por ligacoes
metalicas, entao:

- Como a ligacao metalica é ndo—direcional,
nao ha restricdoes quanto ao numero e
posicdes dos vizinhos mais proximos.

- A estrutura cristalina dos metais pode ter
um grande numero de vizinhos e alto
empacotamento atbmico.
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“Mar” de elétrons de valéncia (modveis)




As estruturas cristalinas mais comuns em metais sao:
— CS (cubica simples)

— CCC (cubica de corpo centrado)

— CFC (cuUbica de face centrada)

— HC (hexagonal compacta)
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Célula Unitaria:
Estrutura cubica simples

Estrutura cibica simples

Na estrutura cubica simples, um atomo ocupa cada um dos
pontos do reticulo, ou seja, os vértices do cubo.







Célula unitaria

Parametro de
rede (a)
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A célula unitaria da estrutura cubica simples € constituida por um
cubo com 1/8 de dtomo em cada vértice, que se repete nas trés
dimensoes formando um corpo solido macroscopico.

— dentre os metais s6 o polonio apresenta esta estrutura

— como o sistema CS contém 1/8 de &tomo em cada vérticee o
cubo contém 8 vértice, entao, representativamente a célula
unitaria contém um atomo completo por cubo (8 x 1/8 = 1).

— 0 parametro de rede é 2 x R, a = 2R (onde R: raio atdmico)

— numero de coordenacao =6
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Numero de coordenacao =6

Parametro de rede = a = 2R




, . . oyt N N
Numero de atomos por célula unitaria =N = N; + zf + 8"

onde,
N. = numero de atomos no interior da célula unitaria
N;=numero de atomos nas faces da célula unitaria
N, = numero de atomos nos vértices da célula unitaria

Volume de 1 atomo (esférico) = 4/3 1R’

Volume da célula unitdria = a®> = (2 R)? = 8 R?
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Calculo do fator de empacotamento atomico
da célula unitaria do sistema CS

1x% mR3 1
FEA = =—1m7 =0,524
8R3 6"

52,4 % do volume da célula unitaria
esta preenchido por atomos




*Massa Especifica (densidade, 0):

N A
Ve Na

p:

N = Numero de atomos por célula unitaria

A = Peso atdbmico

V. = Volume da célula unitaria

N, = Numero de Avogradro = 6,022 x 10?3 atomos /mol




Para o Polonio
0=93g/cm3
N=1
A = 208,98 g/mol
= 8R3

P

B 1 x 208,98
- 8(1,68x10%)36,022 x 10%3

= 9,23 g/cm3




Célula Unitaria:
Estrutura cubica de corpo centrado




A célula unitaria da estrutura cubica de corpo centrado (CCC) é
constituida por um cubo com 1/8 de atomo em cada vértice e um
atomo no centro do cubo, que se repete nas trés dimensoes
formando um corpo solido macroscopico.

— varios metais apresenta a estrutura CCC: Cr, Fe, Mo, W, etc

Ny

7 /7 /7 . 7 . N
— Numero de atomos por célula unitaria=N = N; + 7f +

N=1+0+8/8 =2 atomos
— 0 parametro de rede a = 4 R/v/3 (onde R: raio atdmico)

— numero de coordenacao = 8






Triangulo ABC: Diagonal da face do cubo (d)
d?> = a? + a? = 2a?

d=aV2

Triangulo ACD:
(4R)2= a? + (av2)? = 3a”
a’ = 16R?/3

4R

a=z




Oito atomos estao em contato
na célula unitaria CCC.
Numero de coordenacao = 8

Volume da célula unitdria = a® = (4 R/\/3)3 =
(64/3+/3) R3= 12,317 R




Calculo do fator de empacotamento atomico
da célula unitaria do sistema CCC

Zx% R3 % R3 (\/§

(4RN3P  G4R3[3V3 _>n ~ 008

FEA =
8

68 % do volume da célula unitaria
esta preenchido por atomos




Para o molibdenio
0=10,22 g/cm?
N=2
A = 95,94 g/mol

= 12,317 R3

P

2 x 95,94

T 12,317 (1,364 x10%) 36,022 x 1023

= 10,19 g/cm3




Célula Unitaria:
Estrutura cubica de face centrada




A célula unitaria da estrutura cubica de face centrada (CFC) é
constituida por um cubo com 1/8 de atomo em cada vértice e meio
atomo no centro de cada face, que se repete nas trés dimensoes
formando um corpo solido macroscopico.

— varios metais apresenta a estrutura CCC: Cu, Al, Ni, Au, Pb, Pt, etc

Ny

7 /7 /7 . /7 . N
— Numero de atomos por célula unitaria=N = N; + 7f +

N=0+6/2+8/8=3+1=43atomos
— 0 pardmetro de rede a = 2 V2 R (onde R: raio atémico)

— numero de coordenacao =12



Triangulo ABC:
(4R)*= a? + a* = 2a*
16 R? = 2qa?
a=2V2R

Volume = a3 = (2V2R)3 = (%)3123 =

32
V2

R3




Empacotamentn densa Cibica
ABC

Numero de coordenacao =12

Diferenca entre C.F. C e H.C.P.

. AEICAECAEC... empamtamanto

[Cﬂhica de faces centradas (CFC)]

AEAEAB empamtamento
[Hexagnnal compacta (HCP)]



Calculo do fator de empacotamento atomico
da célula unitaria do sistema CFC

4x% R3 % R3 ( 1 )
FEA = = = (—— |7 =074
(22 R)p  16V2R3 \3+2

74 % do volume da célula unitaria
esta preenchido por atomos




Para o ouro
0=19,32 g/cm?
N=4
A = 196,97 g/mol
= 22,6275 R?

P

4 x 196,97

T 22,6275 (1,443 x10%) 36,022 x 1023

= 19,26 g/cm3










