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Solidos cristalinos e amorfos

Segundo a distribuicao espacial dos atomos, moléculas ou ions, os
solidos podem ser classificados em:

- CRISTALINOS: compostos por atomos, moléculas ou ions
arranjados de uma forma periddica em trés dimensoes (simetria
translacional). As posicoes ocupadas seguem uma ordenacao que
se repete para muitas distancias atomicas (de longo alcance).

- AMORFOS: compostos por atomos, moléculas ou ions que nao
apresentam uma ordenacao de longo alcance (nao possuem
simetria translacional). Podem apresentar ordenacao de curto
alcance. Sao exemplos os liquidos e os solidos vitreos.



Solidos cristalinos e amorfos

Em materiais formados por
mais de um tipo de atomo, o 02 b
empacotamento S
tridimensional torna-se mais 02-
. < (@) tetrahedral silica unit -
complexo, devido a forma
(tamanho dos atomos e
geometria molecular) e a
simetria das for¢as de ligagao
Interatomicas.
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(e} silica glass Amorfo {d} quartz Cristalino

Estruturas do SiO, (dioxido de silicio ou silica).



RETICULADO CRISTALINO

« MODELO DE ESFERAS RIGIDAS: 0s atomos ou ions sao representados
como esferas de diametro fixo.

e RETICULADO CRISTALINO: conjunto de pontos, que podem
corresponder a atomos ou grupos de atomos, que se repetem no espaco
tridimensional com uma dada periodicidade.

o« CELULA UNITARIA: agrupamento de atomos representativo de uma
determinada estrutura cristalina especifica.



RETICULADO CRISTALINO

Solido cristalino no qual os atomos sédo
representados por esferas rigidas

Reticulado cristalino




Célula Unitaria

Representacao de esfera

Célula unitaria , : i
representada por reduzida da célula unitaria.

Os circulos representam as
Solido cristalino CFC escala) posigoes ocupadas pelos atomos

esferas rigidas (em

O conceito de célula unitaria € usado para representar a simetria de uma
determinada estrutura cristalina.

Qualquer ponto da célula unitaria que for transladado de um multiplo inteiro
de PARAMETROS DE REDE ocupara uma posi¢ao equivalente em outra célula
unitaria.



Parametros de rede

Geometricamente uma célula unitaria pode ser representada por um
paralelepipedo.

A geometria da célula unitaria é
univocamente descrita em termos de "
seis parametros: |
o comprimento das trés arestas do
paralelepipedo (a, b e ¢) e os trés
angulos entre as arestas (a, B e 7).
Esses parametros sao chamados
PARAMETROS DE REDE.




Sistemas cristalinos

Existem somente SETE diferentes combinacoes dos parametros de rede.
Cada uma dessas combinacdes constitui um SISTEMA CRISTALINO.
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Reticulados de Bravais

Qualquer reticulado cristalino pode ser descrito por um dos 14
RETICULADOS DE BRAVAIS.

poiR R

Simple cubic Body-centered Face-centered Simple Body-centered
cubic (bece) cubic (fecc) tetragonal tetragonal
Simple _ Body-centered Base-centered Face-centered Rhombohedral
orthorhombic orthorhombic orthorhombic orthorhombic
Hexagonal Simple Base-centered Triclinic

monoclinic monoclinic



Indices de Miller: diregées cristalograficas

o DIRECAO CRISTALOGRAFICA: vetor que une dois pontos da rede cristalina.

e Procedimento para determinacao dos indices de Miller de uma direcao
cristalografica:

— transladar o “vetor direcao” de maneira que ele passe pela origem do
sistema de coordenadas.

— determinar a projecao do vetor em cada um dos trés eixos de
coordenadas. Essas projecoes devem ser medidas em termos dos
parametros de rede (a,b,c)

— multiplicar ou dividir esses trés numeros por um fator comum, tal que os
trés numeros resultantes sejam os menores inteiros possiveis.

— representar a direcao escrevendo os trés numeros entre colchetes: [u v
w].
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Direcoes cristalograficas : exemplo

1 X y Z
. P 1
Frmectmnqmn ! ProjeGoes E d 1b 0c
S qn.-._? Projection on —
__ ~ y axis (b) projecoes em 1 { 0
.' W —— . termos de a,b e c 2
= e reducdo a minimos
vd0 d 1 2 0
Inteiros
y — | notacao [120]
FAMILIA DE DIRECOES: conjunto de direcbes equivalentes, ou seja,
conjunto de diregcbes que possuem O mesmo espacamento atdmico.
Familias de direcoes sao representadas por <hkl>.
Por ex > composta

pelas diregéés [100], [010], [001], [1 00], [OTb] e [00 1].



Direcoes cristalograficas : Exemplos




Direcoes cristalograficas : Exemplos




Indices de Miller: planos cristalograficos

Determinacao dos indices de Miller de um plano cristalografico:

— determinar os interceptos do plano com o0s eixos do sistema
de coordenadas em termos dos parametros de rede a, b e c.
Se o 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 o
Seu reciproco zero.

— representar na forma ( 7 k/)

Nota: as vezes € necessario multiplicar os trés nimeros resultantes
por um fator comum para assim obter trés indices inteiros.
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Planos Cristalograficos

P (001} Plane referenced to
" the origin at point O

i (111) Plane referenced to
the origin at point O

'D'!I =¥ -
2 |
|
JI .
I.' _ “0ther equivalent /
o | -~ Other equivalent i (111) planes
L (001) planes X
s
/ #
£ T .
/ FAMILIA DE PLANOS: conjunto de planos
cristalograficamente equivalentes, ou seja,
_ {110) Plane referenced to the
- / origin at point O planos com o0 mesmo empacotamento

atomico. Familias de planos sao
representadas por {hkl}.

Por exemplo, para o sistema cristalino
cubico, a familia {111} € composta pelos

Plan9S 1y, (7 1 (111), (117),

"-.-".
Other equivalent

(110) planes (111, (111), 111) e (111).









Fator de empacotamento atomico (FEA)

V,
FEA _ __atomos

célula

3 3
4£47Z'3R j 4£47Z'R j
FEACFC — 3 :O,74

3
a - (2R2Y’
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DP =

Densidade Atomica Planar (DP)

Area

dtomos no plano AC

Area

plano

—(4C)(4D)= (4R) 2RV2 )= 8R* 2

AP
A. = 2)x R* \

Assim :

DP =

A, 27 R’

A, 8R*V2

=0,555
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cela unitaria
CFC

CFC - plano (110)




Densidade Atomica Linear (DL)

L

_ atomos __
DL —

L linha

L, =aresta =

cela unitaria

elps

CCC - direcéo [100]
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Cubica de Corpo Centrado (CCC)

« O numero de atomos por celula unitaria € igual a 2. J3

« O numero de coordenacao ¢ igual a 8.
« Exemplo de metais CCC: Fe-o, cromo, tungsténio, molibdénio.
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Estruturas Compactas : Empacotamento HC (HCP)

[0001]

Plano compacto formado por esferas rigidas (A).
Observam-se dois tipos de intersticios, que s&o
assinalados como B e C.




« c/a=1,633 (ideal).

O numero de atomos por celula unitaria €
igual a 6.

O numero de coordenacao ¢ igual a 12.

« OFEAéiguala0,74.

 Exemplo de metais HC: cadmio, cobalto,
Zinco.
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Hexagonal Compacta
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Estruturas Compactas:
Empacotamento CC (CFC)

B

Plano compacto formado por esferas
A rigidas (A). Observam-se dois tipos de
intersticios, que s&o assinalados como




CFC
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Cubica de Face Centrada (CFC)

A relacao entre o raio atbmico, R, e a aresta do

r,-“‘?é"? cubo, a, & dada porig = 2R +/2.

* O numero de atomos por célula unitaria & igual
ad4.

O numero de coordenacgao € igual a 12.

 Exemplo de metais CFC: cobre, aluminio, ouro,
chumbo.
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Alotropia e Polimorfismo

e POLIMORFISMO: fenbmeno no qual um solido (metalico ou nao metalico)
pode apresentar mais de uma estrutura cristalina, dependendo da
temperatura e da pressao (por exemplo, o didxido de silicio (SiO,)
apresenta-se como quartzo, cristobalita e tridimita).

e ALOTROPIA: polimorfismo em elementos puros.

Exemplo: o diamante e o grafite sao constituidos por atomos de carbono
arranjados em diferentes estruturas cristalinas.

Diamante Grafite
Hibridizagao sp? Hibridizacao sp?
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Materiais monocristalinos e policristalinos

*MONOCRISTALINOS: constituidos por um
unico cristal em toda a extensao do
material, sem interrupcgoes.

L
* POLICRISTALINOS: constituido de varios %;% 5
cristais ou graos, cada um deles com

diferentes orientacdes espaciais. Material policristalino

Os CONTORNOS DE GRAO sdo regides separando cristais de
diferentes orientagdes em um material policristalino.
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Difracao de raios X

O fendbmeno de difracao ocorre quando uma onda encontra uma série de
obstaculos espacados regularmente, que: (1) sdo capazes de espalhar a
onda e (2) o espagamento entre eles € comparavel em magnitude ao
comprimento de onda.

: | [ Interferéncia

construtiva

\. | S Interferéncia
- /ﬁ\\ e destrutiva
o R--lf : :/Ilr



Difracao de raios X

1 ’ O
Incident Diffracted
beam & % Deam
N o

0000000

nk=SQ + QT

nA=d,, senf+d,,senl =2d,,sent

nA=2d,, sen (LeideBragg)
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>~
= crystal
P
&
= Difratograma
Z »
= esquematico de um
A . — solido cristalino.
0 920 180

DIFFRACTION (SCATTERING)
ANGLE 20 (degrees)

-
Er:, liquid or amorphous solid
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E % monatomic 24as
Z 88
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Z
) , —_
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DIFFRACTION (SCATTERING) 0 90 180
ANGLE 20 (degrees) - . .
DIFFRACTION (SCATTERING)
Gradfico de intensidade de raios X em fungdo da ANGLE 20 (degrees) N
variagdo de 26 para um sélido amorfo ou para Grdfico de intensidade de raios X em fungdo da

um ligquido. variacdo de 260 para um gds monoatomico.
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Resumo

Os materiais solidos podem ser cristalinos e amorfos.

Os solidos cristalinos apresentam atomos, ions ou
moléculas (ou trechos) que se repetem no espaco, simetria
translacional.

Os solidos amorfos nao apresentam simetria translacional.

Em materiais formados por mais de um tipo de atomo, o
empacotamento tridimensional torna-se mais complexo,
devido a forma (tamanho dos atomos e geometria molecular) e a
simetria das forcas de ligacao interatdmicas.

Os indices de Miller (direcoes e planos cristalograficos)
descrevem o arranjo cristalino (parametros de rede) e podem ser
determinados por difracao de raio-X.

Os metais apresentam estrutura CCC e compactas CFC, HC.




e Capitulos do Callister (72 Ed., 2008) tratados nesta aula
— Capitulo 3, completo

e Qutras referéncias importantes
— Shackelford, J. F. — Ciéncia dos Materiais, 62 ed., 2008. Cap. 3

— Van Vlack , L. - Principios de Ciéncia dos Materiais, 32 ed.
« Capitulo 3 : itens 3-9 a 3-18
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