Rede de Bravails ou rede cristalina

Uma rede de Bravais € um conjunto infinito de pontos definido por uma combinacéo
linear de vetores primitivos Iinearme?lte iIndependentes:

Rn=n181+n232+n38322m3z‘, n; € Z n(r)225(r—R1)
i=1 1
- A soma de dois vetores de da rede pertence a rede:

T = R, — R, Vetor de translacdo
~ Avizinhanca de todos os pontos da rede € a mesma.
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Rede de Bravails ou rede cristalina
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Célula unitaria — rede com uma base

Uma célula unitaria é o bloco fundamental de uma rede de Bravais (n&o € unica).

» Uma célula unitaria primitiva contém exatamente um ponto da rede;

> Dado um ponto da rede de Bravias, a regido do espago mais proximos dele do
gue de qualquer outro ponto define a célula de Wigner-Seitz.

Em cada ceélula unitaria, a localizacao dos componentes é dada pelos vetores de base

L] L . L] L2 . L] .. L]
A conventional A primitive
unit cell unit cell

A ‘. °
o~ Wigner—Seitz
unit cell
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L * L L] L)




Célula unitaria — rede com uma base

Uma célula unitaria é o bloco fundamental de uma rede de Bravais (n&o € unica).

» Uma célula unitaria primitiva contém exatamente um ponto da rede;

> Dado um ponto da rede de Bravias, a regido do espago mais proximos dele do
gue de qualquer outro ponto define a célula de Wigner-Seitz.

Em cada ceélula unitaria, a localizacao dos componentes é dada pelos vetores de base

Rede favo de mel ou colmeia. N — 27,2
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A conventional A primitive

a] — % (3i -+ \/§J) a) = % <3i — \/§) unit cell . unit cell

Ry 4 = nia; + noag
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Rnog=Rna—ai=(n1—1/3)a; +(ne —1/3)ay % o B a
. . . _' ) _linit Cell.

n(r) =Y mad(r—Ri—xq)
1,




Simetrias — rede triangular

1) Simetria de rotacéao de 30° para -
qualquer ponto '

2tp/6,p=0,...,5

2) Simetria de reflexao: 6 linhas ligando
los e 20s vizinhos.

3) Rede dual: rede favo de mel

> Sitios no centro da plaqueta
elementar.

4) Maior simetria rotacional em 2D




Pentagonos regulares proibidos

De nossa definicao original,
sabemos que a soma de dois
vetores de rede, tem que cair na
rede;

RotacOes com n=5, 72¢, proibidas!

Nao conseguimos preencher o
plano com pentagonos regulares;

Apenas n=2,3,4 e 6 permitidos.

-0




Redes de Bravais em 2D

n=4, quadrada o N=2, obliqua

a, &

n=2, retangular n=2, retangular centrada

n=6, triangular




Empacotamento

= A rede triangular possui o
melhor empacotamento de
circulos em 2D;

= Situacao energeticamente mais
favoravel pois “aproxima” os
constituintes. Menos vazio.

A= %g (2R)” = 6V/3R?

1
A = (1—|—6><§>7TR2:37TR2



simple by-ocut.c ntcrcd

Redes de Bravais em 3D

Ha 14 tipos de redes de Bravais:

Number of Restrictions on
lattices Lattice conventional cell
System in system symbols axes and angles
Triclinic 1 P a#$bs#c |
x#Ep#y '
Monoclinic 2 PC a#b#c Rn = nja; + Neas + N3as
a=y=90°"+48
Orthorhombic 4 PCLF  a#b#c n — [nl (%) n3] ot
e=R=9=9 . %
Tetragonal 2 Pl a=b#c :
= ﬂ - ? = 90°
Cubic 3 P or SC a=b=c
[orBCC a=f=y=90
F of FCC
Trigonal 1 R a=b=c Peg TR g

a=f=1y<120°, # 90° y
Hexagonal 1 P a=b+#c

a=ﬁ=90°

y = 120°

a Triclinic




BCC e FCC

. a . a./Q : aa/2e 0 ¢ q/2
< . o : 5 ;
a ¢ < > a ° Wi oes Wy v o -
a a a a/2
a 4T CrTl A= 2 [011] as = 2[101] as = = [110]
a1:§[111] a2:§[111] a3:§[111] 1= 2 =35 3= 35

a . . . . a . .
Rn a4 = nii+n2j +nsk Ra B :Rn,A+§(1+J+k) Rn 4 =nii+noj+nsk Ry p :Rn,A+§(l—|—J)

Rn,C — Rn,A + g (j + k) Rn,D — Rn,A + g (i + k)



Exemplos egregios

. Caesium chloride (CsCl)
Sodolum (Na). Lattice = Cubic-P
Lattice = Cubic-I (bcc) Basis = Cs at [000] .

Basis = Na at [000] . Plan view and Cl at [511] .
unlabeled points at z =0, 1

Plan view
unlabeled points at z = 0,1

1/2

1/2




Exemplos egregios

Diamond (C); also Si and Ge

Copper(Cu) Lattice = Cubic-F (fcc)
Lattice = Cubic-F (fcc) Basis = C at [000]
Basis = Cu at [000] . Plan view and C at [142 Plan view
unlabeled points at 2 = 0,1 unlabeled points at z = 0, 1
1
f %
— —
| | > »
2 2 9 0 9
> ¥

9_



Exemplos egregios

Sodium Chloride (NaCl)
Lattice = Cubic-F (fcc)
Basis = Na at [000] b ]
and Cl at [353] -~ Plan view

z=0,1 layer e % layer
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