Estrutura dos soélidos cristalinos:
e Determinacao da estrutura
cristalina por difracao de raios-X
® Exercicios




® Uma amostra metdlica CCC apresentou 20 = 82,550° para a familia de planos (220) em difracdo de 12 ordem. O
comprimento de onda da radiacdo monocromatica usada foi de 0,1541 nm. Calcule o valor do parametro de rede
deste metal. Identifique qual é este metal?

Dados: n=1
A=0,1541 nm
0 = 82,550°/2 = 41,275°

Resposta: nik = 2dy;Send

dor = nA _ 1.0,1541(nm) _ 0,1541(nm)
hkl ™ 5 sen® ~ 2 sen(41,275)  2.0,659674

= 0,1168 nm

a
Vh? + k% + 2

dhkl =

a=duygVh% + k2 + 12 = 0,1168(nm) /22 + 22 + 02 = 0,1168 (nm) .2,82843 = 0,3304 nm

O parametro de rede do nidbio é de 0,330 nm = 3,30 A



Imperfeicoes na rede cristalina:
® Exercicios




e Calcular a fracao de lacunas (NI/N) para o cobre na temperatura de 1084 °C. Assuma uma energia de
ativacdo de 0,9 eV/atomo.

Dado, constante de Boltzmann (k): 1,38 .10723 / x 0u8,62.107> ¢/

atomo atomo .K
Resposta:
N, =N -
l exp( X T>
|74
N 0,9 (¢V/,
Nl = exp (— kQ—lT> =exp| — - el(/ ato"w) = exp(—7,69) = 4,574 .10~%
- 8,62.10° (°V/ om0 k) -1357 K

N,
— = 4,57. 104
N

OBS.:A cada 10.000 atomos de rede ha 5 lacunas.



® Determine a composicao em porcentagem atdmica de uma liga com 70 % em peso de cobre e 30 % em
peso de niquel.

Resposta:
g
C! = Coulni 100 = (70%) (58’69 /mol) 100
7 CouAni + CniAcu |(70%) (58.699/,,.,, )| + [(30%) (63,559/,.,,,)]
= 68,3% (porcentagem atémica de Cu
g
cr = CniAcu 100 = (30%) (63’55 /mol) 100
" CniAcu + CouAn 30%) (63,559/,,,,,)] [(70%) (58,69 9/, )]

= 31,7 % (porcentagem atdmica de Ni)

Liga Cu/Ni com composicao em porcentagens atdmicas de 68,3 % em Cu e 31,7 % em Ni



® Se hd 60 graos por polegada ao quadrado numa micrografia de um metal, em um aumento de 200x,
gual é o numero do tamanho de grao ASTM do metal.

Resposta: Se hd 60 graos por polegada ao quadrado em um aumento de 200 x, entdao em 100x tera

M
) 2 — 26—1
Ny (_100)
200 5
2 graos _ __ nG-1
100’ (60 polz) =24 =2

log(240) = (G — 1)(log2)

2,380 = (G — 1)(0,301)

G =891



Difusao em Solidos Metalicos
® Exercicios




® Sabe-se que DAl/Cu(ZOO °C) = 2,5. 10_24(’"2/5) e DAl/Cu(SOO °C) = 3,1. 10_17(m2/s).
Calcular a energia de ativacao para a difusao do aluminio no cobre.

Resposta: D =Dy exp (ﬁ)
_Q exp< _Q ] ) 2
Doy _ Do ex? (7r577) _ \msK8314 (i) 311077 (mz/s) —1,24.107
P75 Dy ew (gr3ig) o <473 K. 8,315 /ol K)) ()
exp< = ]/ )
1,24.1077 = 6426'72_20( mot) In(1,24.1077) = 2 T : 7
exp (3932,522 (]/m01)> 3932522('/, ) 6426722(/ )

~15,903 ]/mol = Q(2,5429.107* — 1,5560.10™%) = 0.9869.107% Q Q0 = 161141 ]/mol



e S3o dados a constante pré-exponencial (Dg = 1,1.107° mz/s) e a energia de
ativagdo (Q = 2533007/,,,,,) do Fe em cobalto. Em qual temperatura o coeficiente

de difusdo teraovalor D = 2,1.10714 m*/_ 7
Resposta:

D = D, exp (R__QT) InD = InD, — %

J
2533007/
J
8,314 /mol.K T

In (2,1 110714 (mz/g)) = In (1,1 1075 (mz/s)) _

T =1518,0K



e Dado a energia de ativacdo para a difusao de Cem Cr (Q = 111000(]/mol)) eo
coeficiente de difus3o a 1400 K (D140 = 6,25 . 10711 ™%/(). Calcule o coeficiente de
difusdo na temperatura de 1100 K (D;1¢0)?

Resposta:

ln(DllOO) — lTl(D1400) R <1100 K 1400 K)

111000 (]/mol)( 1 1 )

_ ~11 (m? _ —
In(D1100) = In (6,25 .10 ( /S)) 3314 ]/ - 1100 K 1400 K
’ mol .

D1100 —_ 4‘,62 - 10_12 mZ/S



® Avalie o efeito do aumento da temperatura de 25 °C para 600 °C nas velocidades de
reacao de dois processos quimicos, caracterizados pelas seguintes energias de

ativagdo, Q4 = 83,7 ("//1mo1) € @5 = 251 (//,100)-

—0Q
sabe — se que: — = — =exp|—\|\=——=]|=exp
K; Aexp(R (7{) R\T, T; R\T,.Ty

A1

K 83700 ( 298 K—873 K

Para o processo A: =22 = exp ]( /m"l)( )] = 222> =4,6.10°
K298 18,314 (/.01 k) \873 K 298K
K 251000 (7 298 K—873 K

Para o processo B: =222 = exp ; (/m"l)( )] = %673 =95 ,10%8
K398 8314 (Y/,,,1 k) \873K .298K

Note: (a) o processo B aumenta mais a velocidade com a temperatura do que o processo A; (b) o aumento de 3
vezes na energia de ativacao resultou em um aumento de 103 na velocidade. Isto mostra que a sensibilidade da
velocidade com a temperatura é maior para maiores energias de ativacdo (como a maioria das reacdes no estado
soélido tem energia de ativacdo entre 40 e 300 kJ/mol, basta uma variacdo de centena de graus para cessar a
reacao). Porém, a velocidade da reacao é menor quanto maior for a energia de ativacao (sinal negativo).



Aplicacao da segunda lei de Fick

e Cementag¢ao de um aco

Dados: %_1_(3#( x >
Co = 0,2 % de carbono s~ to 24D .t
Cs = 1% de carbono
T =900°C Con =02 _ (2
_ 1-02 29D

t = 6 horas
B 2
D = 3,55.1076¢m"/,

Calcule: Cix,ry a 1 mm da superficie?

X 0,1cm

_ZVD.t_ \/ cm?

= 0,255

3,55.10~ 6— .6 h. 3600E

erf(0,255)=0,28 Coxy=21—10,8(0,28)=0,77 % de carbono



e Pretende-se cementar um aco com 0,1 % de carbono mantendo-o em uma
atmosfera com 1,2 % de carbono, em alta temperatura, até que se atinja 0,45 %
de carbono em uma profundidade de 2 mm abaixo da superficie. Qual o tempo

total de cementacdo. Dado, coeficiente de difusdo D = 2.10~ 11 m*/,

Dados do problema: C, = 0,1 % de C; Cs = 1,2 % de C; Cixp) = 045% C;x =2mm = 0,002 m

Resposta:

C(x,t) - Co 1 f( X ) 0,45 — 0,1 1 f< X ) f< X ) 06819
— = 1-er = —=1—-—er = er = Vv,
Cs — Cy 2D .t 1,2-0,1 2VD .t 2D .t

X 0,002m 0,002m
erf =erf = 0,682 =071=t=276h
Vbt 2\/2.10-11 cm?/ ¢ 2\/2.10—11 cm?/



® A cementacao de 1 mm de uma engrenagem a 800 °C requer 10 h. Qual seria o
tempo necessario para se obter a mesma profundidade em 900 °C? (Dado; Q =
137859 J/mol, para a difusdao de C em ferro CFC).

Resposta:
S X _ x _
Para as mesmas composicdes: erf (2\/1)1073 .t1073) = erf (2\/01173 -t1173) = D1073 - t1073 = D1173 - t1173
—Q
_ Dyo73 -t1073 Dig73 exp( /1073 K .R)
t1173 = D = 11073 D L1073 g
1173 1173 exp ( /1173 K .R)

~137859(// )/
mol
exp
¢ —10h < 1073 K .8,314 (]/mol .K) _10h exp(—15,45345) _ 10k 1,9438 > 68 h
1173 — = _ — _ =2
—137859 (l/mol) exp(—14,13602) 7,2578
exp
1173 K 8314 (/01 1)















