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Estrutura dos soélidos cristalinos

Formato dos flocos de neve

- O que ha de semelhante com as imagens de flocos de neve abaixo?
- Todos possuem um formato hexagonais;
- Esse formato é aleatério?




Estrutura dos soélidos cristalinos

Vamos voltar no tempo ate 1611

- Johannes Kepler;

- Primeira pessoa que tentou explicar o formato
dos cristais, estudando os flocos de neve;

- Ele especula que os flocos de neve séo
compostas por pequenas esferas;

- Ele sugere que a forma mais compacta para
agrupar essas esferas teria 6 lados.
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Estrutura dos soélidos cristalinos

Vamos avancar ate 1784

- René Just Hauy (padre francés e mineralogista);

- Foi a primeira pessoa a sugerir que os cristais
formados por arranjos de blocos menores;

- Na eépoca ele chamou de integral molecules;

- Ele mostrou que replicar esse blocos menores
em diferentes organizacdes poderia formar
diferentes formas externas;

- Alem disso, ele mostrou que a simetria do cristal s
macroscopicos deveria ser igual a da sua parte
constituinte;

- Hoje em dia, as integral molecules s&do chamadas de estruturas
cristalinas.
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Estrutura dos soélidos cristalinos

Pirita — Ouro dos tolos

- Qual é o formato da pirita?
- Todos sao cubos;
- Esse formato é aleatorio?

- O mesmo tem a ver com a estrutura cristalina da pirita.




Estrutura dos soélidos cristalinos

Qual € o objetivo dessa aula?

- Entender o0 que € essatal de estrutura cristalina;

- Como montar um rede cristalina — vetor de translacao;

- Definir as 4 redes cristalinas em 2-D;

- Montar os 7 sistemas cristalinos 3-D com base nos sistemas 2-D;
- Diferenciar sistema cristalino e rede cristalina.




Estrutura dos soélidos cristalinos

O que € uma estrutura cristalina?

- E um arranjo regular de &tomos ou moléculas;
- Qual o significado da palavra “regular”?

- Que se repete;

- Qual o significado da palavra “arranjo”?

- Presenca de um padrao;

- Entretanto, existem diversos tipos de padrao.
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Exemplos de padrao




Estrutura dos soélidos cristalinos

Precisamos definir mais rigorosamente entao o que € um arranjo regular

- Vamos estabelecer inicialmente um tema (mortif);

- Agora vamos estabelecer um padréao bidimensional (net lattice);

- Agora é so “decorar” o padrao bidimensional com o tema especifico
para obtermos a estrutura;

- Obs: Esta ideia de arranjo regular € um exercicio abstrato que pode ser
usado para qualquer aplicacao;

- Vamos fazer um experimento?
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Estrutura dos soélidos cristalinos

A partir do conceito previamente discutido, como podemos definir
estrutura cristalina?

- Arranjo tridimensional de atomos ou moléculas em uma rede;
- Precisamos apenas definir o que € uma rede corretamente.




Estrutura dos soélidos cristalinos

Vetor de translacao

- Vamos ver um bloco com o formato mais genérico possivel;

- Vamos escolher um dos cantos do bloco como origem;

- Podemos definir 3 vetores ao longo dos
eixos do bloco (a, b e ¢);

- Com esses vetores, podemos identificar
as coordenadas de todos os cantos do
bloco;

- O comprimento dos vetores “a”, “b” e “c
podem ser diferentes;

- Os angulos “a”, “B” e “y” nao precisam
ser iguais a 90°.
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Estrutura dos soélidos cristalinos

Vetor de translacao

- NOos podemos ir da origem do bloco até qualquer coordenada (u, v, w)
usando o vetor de translacéo;
t=ma+ nb + oc;

- Cada ponto “t” é chamado de “ponto da
rede’’;

- Por exemplo: t;;; =1.a+1.b + 1.c, gerando
a coordenada (1,1,1);

- A juncao de todos os “pontos da rede” é
chamada de “rede espacial”;

- A “rede espacial” é portanto um conjunto
de pontos, que estdo espacados por
um vetor de translacao;

- Esses sao 0s pontos que podem ser
decorados com qualquer tema.
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Exercicio

- Relacione o vetor de translacéo, os pontos da rede e arede espacial.
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Vamos fazer um experimento para entender o vetor de translacao

- Vocé consegue diferenciar se houve mudanca na rede espacial?
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Quais sao as consequéncias dessa definicao de rede

- Imagine que vocé esta em um ponto da rede aleatorio;

- Ao redor desse ponto existe umarede espacial ou rede cristalina;

- Caso voCcé se mova por um vetor de translacao qualquer;

- A mesmarede espacial deve existir e vocé ndo conseguiria dizer se
existiu alguma variacao;

- Isso significa que todos os pontos da rede séo idénticos;

- Podemos considerar que arede espacial é:

T ={t |t = ma + nb + oc,(m, n, o) inteiros}

- Essa expressao pode ser lida como: Tau € o conjunto de vetores “t” que
podem ser escritos com base na combinacéo linear do vetor
ma + nb + oc, considerando que “m”, “n” e “0” precisam ser numeros
Inteiros.
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Por exemplo

- Vocé pode escolher qualquer ponto da rede como origem e arede
espacial ao redor serd a mesma;

- Esse conceito também pode
ser expandido para uma
rede tridimensional;

- A mesma rede espacial deve
existir e vocé nao
conseguiria dizer se
existiu alguma variacao;

- Isso significa que todos o0s
pontos da rede sao
Idénticos.




Estrutura dos soélidos cristalinos

O volume definido pelos 3 parametro de rede

- E conhecido como “célula unitaria” da rede espacial;
- Dessa forma, quantas redes espaciais existem?

a = length of a;
b = length of b;

¢ = length of ¢;

o = angle between b and c;
3 = angle between a and ¢;

vy = angle between a and b.




Estrutura dos soélidos cristalinos

Quantas redes espaciais podem existir para 2-D?

- Considere que arede: T = {t |t = ma + nb, (m,n) inteiros}

a = length of a;

b = length of b;

[ ] | ] - | [ ] ] - L J »
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Estrutura dos soélidos cristalinos

Os 4 sistemas cristalinos em 2-D

- Considere os seguintes parametros de rede (g, b, y);

- Se 0s parametros forem totalmente
arbitrarios teremos uma rede
chamada “obliqua”;

- Essarede apresenta baixa simetria;

- Somente apos 180° a rede retornara
a uma posicao idéntica a
original.



5 redes 2D.skp

Estrutura dos soélidos cristalinos

Os 4 sistemas cristalinos em 2-D

- Considere os seguintes parametros de rede (g, b, y);

- Se 0s comprimentos ae bforem
totalmente arbitrarios e o
angulo = 90° teremos uma rede
chamada “retangular”;

- Essarede também apresenta
uma simetria de 180°;

- Além disso, 0 mesmo possui
uma simetria espelhada.




Estrutura dos soélidos cristalinos

Os 4 sistemas cristalinos em 2-D

- Considere os seguintes parametros de rede (g, b, y);

- Se os comprimentos ae bforem iguais
e o0 angulo = 90° teremos uma rede
chamada “quadrada”;

- Essarede apresenta uma simetria de
90°;

- Além disso, 0 mesmo possui uma
simetria espelhada.




Estrutura dos soélidos cristalinos

Os 4 sistemas cristalinos em 2-D

- Considere os seguintes parametros de rede (g, b, y);

- Se os comprimentos ae bforem iguais e o
angulo = 120° teremos uma rede
chamada “hexagonal’;

- Essa rede apresenta uma simetria de 60°.
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Os 4 sistemas cristalinos em 2-D
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Estrutura dos soélidos cristalinos

As 5 redes de Bravais em 2-D

- Qual célula pode representar o padrao abaixo?
- Devera ser uma célula primitiva e com a maior simetria.
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Estrutura dos soélidos cristalinos

As 5 redes de Bravais em 2-D

- Como definir uma célula primitiva?
- E a célula que apresenta um unico ponto da rede.

o m




Estrutura dos soélidos cristalinos

As 5 redes de Bravais em 2-D

- Basta fazer uma projecao da celula com um deslocamento qualquer;
- E contar o numero de pontos de rede dentro da célula.
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Exercicio

- Com base no conceito de célula primitiva e simetria, qual celula abaixo
pode representar a rede espacial?
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As 5 redes de Bravais em 2-D

- E possivel adicionar algum ponto de rede em uma célula primitiva de
forma que o sistema continue o mesmo?
- Vamos colocar um ponto de rede nao centralizado.




Estrutura dos soélidos cristalinos

Exercicio

- Com base no conceito de rede espacial, a figura abaixo pode ser
considerada uma rede espacial?
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As 5 redes de Bravais em 2-D

- E possivel adicionar algum ponto de rede em uma célula primitiva de
forma que o sistema continue o mesmo?
- Somente se esse ponto de rede for centralizado.
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As 5 redes de Bravais em 2-D

- A figura abaixo é realmente uma nova configuracao de rede?
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Estrutura dos soélidos cristalinos

Os 7 sistemas cristalinos em 3-D

- Os mesmo sao construidos com base nos 4 sistemas cristalinos em 2-D;

- Por exemplo: Vamos usar o sistema quadrado (2-D);

- Se outra camada for adicionada com a mesma distancia teremos um
cubo.
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Os 7 sistemas cristalinos em 3-D

- Sistema cubico possui todos os lados iguais e todos os angulos iguais
a90’;

a=b=c,
a=f=y=090 CUBIC ! a
{a,a.a,90,90, 90} i




Estrutura dos soélidos cristalinos

Os 7 sistemas cristalinos em 3-D

- Por exemplo: Vamos usar o sistema quadrado (2-D);
- Se outra camada for adicionada com uma distancia diferente das arestas
teremos um paralelepipedo.
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Os 7 sistemas cristalinos em 3-D

- Sistema tetragonal possui dois lados iguais somente um diferente;
- Todos os angulos iguais a 90°.

I
a=h, :
a=g=y=09%0 TETRAGONAL I

{a.a. c,90,90,90) S e
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Estrutura dos soélidos cristalinos

Os 7 sistemas cristalinos em 3-D

- Por exemplo: Vamos usar o sistema hexagonal (2-D);
- Se outra camada for adicionada com uma distancia diferente das arestas
teremos um hexagono.
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Os 7 sistemas cristalinos em 3-D

- Sistema hexagonal possui dois lados iguais e somente um diferente;
- Dois angulos sao iguais a 90" e um 120°.

aig
a=h, |
Y= 120° HEXAGONAL |
[a, a. ¢, 90,90, 120} Jul 2
0~




Estrutura dos soélidos cristalinos

Os 7 sistemas cristalinos em 3-D

- Aplicaremos para esse sistema genérico, condicdes para aumentar a
simetria (de maneira analoga ao caso em 2D).

== T

MONOCLINIC
{a, b, ¢, 90, B, 90} TONOCLINIC

- Sistema monoclinico.
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Os 7 sistemas cristalinos em 3-D

- Baseado no sistema monoclinico, se todos os angulo forem iguais a 90°;

F\

|
= ﬂ = 'y = 90° : - a |
ORTHORHOMBIC |
{a. b, ¢, 90,90, 90} L
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- Sistema ortorrodmbico.




Estrutura dos soélidos cristalinos

Os 7 sistemas cristalinos em 3-D

- Quando todos os comprimentos séo iguais e todos os angulos sao
lguais;

g = ’;)3 o= (; RHOMBOHEDRAL
Span (TRIGONAL)
o

“ a

- Sistema romboédrico.




Estrutura dos soélidos cristalinos

Os 7 sistemas cristalinos em 3-D

- O caso mais geral consiste em selecionar numeros arbitrarios para os
parametros de rede;

no conditions TRICLINIC
{a. b, ¢, a, B, y) (ANORTHIC)

- Sistema triclinico.
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Os 7 sistemas cristalinos em 3-D

- E possivel adicionar algum ponto de rede em uma célula primitiva de
forma que o sistema continue o mesmo?
- Haviamos feito essa analise para os sistemas 2-D.
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As 5 redes de Bravais em 2-D

Qual era a razao pela qual somente o ponto somente podera ser
adicionado se for centralizado?
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As 14 redes de Bravais em 3-D

- O sistema cubico possui 3 estruturas.

Cubica de Cubica de
corpo centrado face centrada
(CCC) (CFC)

Cubica simples
(CS)
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As 14 redes de Bravais em 3-D

- O sistema tetragonal possui 2 estruturas.

A/

Tetragonal simples Tetragonal de
(TS) corpo centrado
(TCC)
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As 14 redes de Bravais em 3-D

- O sistema ortogonal possui 4 estruturas.

Ortogonal simples  Ortogonal de Ortogonal de Ortogonal de
(0S) corpo centrado base centrada face centrada
(OCO) (OBC) (OFC)
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As 14 redes de Bravais em 3-D

- Qual arazao do sistematetragonal nao ter arede de base centrada?

N7
N7 4

Tetragonal simples (TS) Tetragonal de corpo centrado (TCC)

{a) {b) (c)
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As 14 redes de Bravais em 3-D

- O sistemaromboédrico possui 1 estruturas (primitiva).

Romboédrico
(RS)
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As 14 redes de Bravais em 3-D

- O sistema hexagonal possui 1 estruturas (primitiva).

e =

-..ur -

Hexagonal
(HS)
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As 14 redes de Bravais em 3-D

- O sistema monoclinico possui 2 estruturas.

Monoclinico simples ..
(MS) Monoclinico de

base centrada
(MBC)
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As 14 redes de Bravais em 3-D

- O sistema triclinico possui 1 estruturas (primitiva);

Triclinico
(TS)
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As 14 redes de Bravais em 3-D

o a

F

SIMPLE BODY-CENTERED FACE-CENTERED
CUBIC {P) CUBIC (I} CUBIC (F)

a 13 b
5 a a

a a

SIMPLE BODY-CENTERED SIMPLE BODY-CENTERED
TETRAGONAL TETRAGONAL  ORTHORHOMBIC ORTHORHOMBIC
(P) 6] (P) ()

1207
/ ]

4

BASE-CENTERED FACE-CENTERED RHOMBOHEDRAL  HEXAGONAL
ORTHORHOMBIC ORTHORHOMBIC (R) F)
() (F)

SIMFPLE BASE-CENTERED TRICLINIC (P)
MONOCLINIC (P) MONOCLINIC (€Y

Fig. 2-3 The fourteen Bravais lattices.
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Qual arazado do nome: 14 redes de Bravais

- Moritz Frankenheim (1801-1869) — cristalégrafo alemao;

- Foi o primeiro a propor as 14 possiveis redes que
apresentam alta simetria;

- Infelizmente, a lista dele continha um erro (haviam
duas iguais).
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Qual arazao do nome: 14 redes de Bravais

- August Bravais (1811-1863) — Oficial da marinha francesa e cientista;
- Observou que haviam duas redes iguais e corrigiu a lista,
- Assim, ficou conhecido como as 14 redes de Bravais.
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Qual a diferenca entre sistema
e rede cristalina?

o a

F

SIMPLE BODY-CENTERED FACE-CENTERED
CUBIC {P) CUBIC (I} CUBIC (F)

a 13 b
5 a a

a a
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TETRAGONAL TETRAGONAL  ORTHORHOMBIC ORTHORHOMBIC
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MONOCLINIC (P) MONOCLINIC (€Y

Fig. 2-3 The fourteen Bravais lattices.






