Estrutura dos solidos cristalinos:
Célula unitaria
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As estruturas cristalinas mais comuns em metais sao:
— CS (cubica simples)

— CCC (cubica de corpo centrado)

— CFC (cuUbica de face centrada)

— HC (hexagonal compacta)



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 CFC: 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? = 2a?
a=2vV2R

Volume = a3 = (2v/2R)3

_ (4\3p3 _ 32
=R =5

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




Célula Unitaria:
Estrutura hexagonal simples




a<>C




Representacao hexagonal e representacao rombica com 2 angulos
basais de 120° e dois de 60° e angulos verticais de 90 °




A célula unitaria da estrutura hexagonal simples (HS) é constituida
pela sobreposicdao de dois hexagonos com 1/6 de 4tomo em cada
vértice e meio atomo no centro de cada face, que se repete nas trés
dimensoes formando um corpo solido macroscopico.

— apenas dois metais apresentam a estrutura HS: Se e Te

Ny

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

N=0+2/2+12/6=1+2 =3 atomos
— parametro de rede: a = 2 R (onde R: raio atdbmico)

— numero de coordenacao = 8



Célula unitaria:
Sistema cristalino hexagonal
(hexagonal simples e hexagonal compacto)

, . . oy 2 N N
Numero de atomos por célula unitaria = N = N; + 7f + ?”

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



Hexagono é composto por 6 triangulos equilateros

Volume da célula unitaria = area do hexagono x altura = 6 x area do triGngulo x a




Altura do tridngulo (h): a? = (%)2 + h?

3
p _aV3
2

axh
2

Area do tridngulo (A): 4, =

B a(aﬁ/z) B a3

A
t 2 4

Volume da célula unitaria: volume pjyiq = 6 X Ap x a =

_ 6x(2R)*V3
B 4

2
6x(z)\/§x

a

x (2R) = 123 R3




Fator de Empacotamento Atémico

4
FEA = VétomOS Nétomos Vlétomo _ Nétomos 3 T

R3

Vcélula Vcélula Vcélula



Calculo do fator de empacotamento atomico
da célula unitaria do sistema hexagonal simples

4 3 12
3X§TL’R ?nR ( 1

= =|—— |7 =060
123 R3 12+/3R3 3\/§)

FEA =

60 % 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 Avogadro = 6,022 x 10%* atomos /mol




Para o selénio
0=4,79 g/cm?
N = 3 atomos

A = 78,96 g/mol
R=1,59 A4
= 12v/3 R3

P

3 x 738,96

 124/3 (1,59 x10°) 36,022 x 1023

= 4,71 g/cm?




Célula Unitaria:

Estrutura hexagonal compacta




0T =4




Microestrutura de materiais

Estruturas metalicas

HC

cee

CFC






P.

R N e
B ID 3D

Cubica de face centrada Hexagonal compacta
Empacotamento ABC... Empacotamento AB...

...ABAEEC... empammento ... ABABAB... empacotaento
[Cilbica de faces centradas (CFC)] [Hexagonal compacta (HCP)]
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A célula unitaria da estrutura hexagonal compacta (HC) é constituida
por dois hexagonos, cada com 1/6 de dtomo por vértice, meio dtomo
no centro de cada face, e trés atomos no interior da célula, que se

repete nas trés dimensoes formando um corpo solido macroscopico.

— diversos metais apresentam a estrutura HC: Be, Mg, Zn, Ti, Ru, etc

N
— Numero de atomos por célula unitaria=N = N; + 7f + %
N=3+2/2+12/6=3+1+2 =6 3atomos

— pardmetros de rede s30:a=2Rec=2Rv8/\/3 = 3,267R (onde R:
raio atbmico)

— numero de coordenacao =12
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Altura do tridngulo (h): a? = (%)2 + h?

3
p _aV3
2

axh
2

Area do tridngulo (A): 4, =

B a(aﬁ/z) B a’v/3
B 2 4

Ay

Volume da célula unitdria: volume oy = 6 X A x ¢ =

6 x (2R)*V/3

2
6x(2) V3 X C

\/§ 3 3
<2x\/—§R>—12\/§R =242 R




Calculo do fator de empacotamento atomico
da célula unitaria do sistema hexagonal compacto

6x% R3 234 R3 ( y) ) 1
FEA = — =——m = 0,741
12+/8R3 12+/8R® \38 312

74 % do volume da célula unitaria esta preenchido por atomos.
Obs: A rede HC é tao compacta quanto a rede CFC.
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Para o ruténio
p0=12,2 g/cm?
N = 6 atomos

A =101,07 g/mol

R=1,352 A
= 12v/8 R3

P

6x 101,07

 124/8 (1,352 x10%) 36,022 x 1023

= 12,01 g/cm?




Sabendo-se que o ferro se empacota no sistema CCC, e que seu
raio atbmico é R = 0,124 nm , qual seu parametro de rede (a).

Para o sistema CCC, a = %
entao,
. :ﬂ _ 4 x 0,124 nm — 0.2864
V3 V3 '

2xXxR=2x0124 nm =0,248 nm

Espaco vazio na aresta do cubo = 0,2864 nm — 0,248 nm = 0,0384 nm
Didmetro do dtomo de carbono =2 x 0,071 nm = 0,142 nm



O ferro passa da estrutura CCC para a estrutura CFC a 910 °C. Calcule a
variacao percentual volumétrica provocada pela transformacao CCC em CFC?

CFC: possui 4 atomos por célula unitéria, a = 2v2 R,
volume: Vepe = a® = (2V2 R)3 = 16V2 R3 = 22,627 R®

Lo . . 4R

CCC: possui 2 atomos por célula unitaria, a = el
— 3 — 3 _ 64 R3 _ 3

volume: Vepe = a ( ) = 12,317 R



Considerando que a estrutura CCC possui 2 atomos por célula unitaria e a
estrutura CFC possui 4 atomos por célula unitaria, entao 2 células CCC se
transformam em apenas 1 célula CFC:

Vi=2xVoee =2x12,317 R3
Ve = Vepe = 22,627 R3

V. — V.
100

AV%=

A 22627 R3 — 24,634 R3
n 24,634 R3

i

x 100 = —8,15 % (contracao)







