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Estruturas Cristalinas

Os materiais so6lidos podem ser classificados de acordo com a regularidade
na qual os atomos ou ions se dispdem em relacdo a seus vizinhos.

Material cristalino _ é aquele no qual os atomos encontram-se ordenados
sobre longas distancias atdmicas formando uma estrutura tridimensional
gue se chama de rede cristalina

Todos 0s metais, muitas ceramicas e alguns polimeros formam estruturas
cristalinas sob condi¢c6es normais de solidificacéo

Nos materiais n&o-cassasingsoouaamoides ~ n&o existe ordem de longo
alcance na disposicdo dos atomos

Algumas ceramica e polimeros nao apresentam estruturas cristalina

Ha um nimero grande de diferentes estruturas cristalinas, desde estruturas
simples exibidas pelos metais até estruturas mais complexas exibidas pelos
ceramicos e polimeros



Estruturas Cristalinas

= Estrutura Cristalina — maneira segundo a qual os
atomos, ions ou moléculas estao arranjadas

= Modelo de esfera rigida atomica — esferas sélidas com
diametros definidos representam os atomos onde 0s
vizinhos mais proximos se tocam entre si

Metalicos Ionicos Covalentes/Moleculares
Ex.: Pb, Ni Ex.: NaCl Ex.: Diamante, Gelo

R Caram-7



‘ Célula Unitaria

= Consiste num pequeno grupos de atomos gue
formam um modelo repetitivo ao longo da estrutura
tridimensional (analogia com elos da corrente)

= A célula unitaria € escolhida para representar a
simetria da estrutura cristalina
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Sistemas Cristalinos

Estes sistemas incluem todas as possiveis
geometrias de divisao do espaco por
superficies planas continuas



‘ Os sete sistemas cristalinos

= S6 existem 7 tipos de células unitarias que preenchem

totalmente o espaco
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Dos 7 sistemas cristalinos
podemos identificar 14 tipos
diferentes de células unitarias
conhecidas com redes
Bravais. Cada uma destas
células unitarias tem certas

caracteristicas que ajudam a
diferencia-las das outras célu
unitarias. Além do mais, estas
caracteristicas também

auxiliam na definicdo das
propriedades de um material

particular.
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Influéncia da estrutura crlstahna na natureza
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Estrutura Cristalina dos Metais

Como a ligacéo metalica € nao-direcional nao ha
restricbes quanto ao numero e posicoes dos
vizinhos mais proximos.

Entao, a estrutura cristalina dos metais tém
geralmente um numero grande de vizinhos e alto
empacotamento atdmico

Trés sao as estruturas cristalinas mais comuns em
metais. Cubica de corpo centrado, cubica de face
centrada e hexagonal compacta



Cubica de Corpo Centrado

Cada atomo dos vertices do cubo

e dividido com 8 células unitarias

Ja o atomo do centro pertence

somente a sua célula unitaria.

Ha 2 atomos por celula unitaria

na estrutura ccc

O Fe, Cr, W cristalizam em ccc



1/8 de atomo

1 atomo inteiro




‘Relagﬁo entre o ralo atomico (r) € o
parametro de rede (a) para o sitema ccc
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‘ Numero de Coordenacao para CCC

= Numero de coordenacao (NC) corresponde ao

numero de atomos vizinhos mais proximos

= Para a estrutura ccc o niumero de coordenacao &

8.




'Fator de Empacotamento Atdmico
para CCC

O FATOR DE EMPACOTAMENTO PARAAEST. CC E 0,68

(demonstre)




Cubica de Face Centrada

Na cfc cada atomo dos vertices
do cubo é dividido com 8
células unitarias

Ja os atomos das faces
pertencem somente a duas
células unitarias

Ha 4 atomos por celula unitaria
na estrutura cfc

E o sistema mais comum
encontrado nos metais (Al, Fe,
Cu, Pb, Ag, Ni,...)






‘Nﬁmero de Coordenacao para CFC

de coordenacao

= Para a estrutura cfc o numero

é12.
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Demonstre que a, = 2R (2)1/2




Fator de Empacotamento Atomico para

CEFC

’_

O FATOR DE EMPACOTAMENTO PARAAEST. CFC E 0,74




‘Hexagonal Compacta

O sistema Hexagonal Compacta é
mais comum nos metais (ex: Mg,
Zn)

Na HC cada atomo de uma dada
camada esta diretamente abaixo
ou acima dos intersticios formados

entre as camadas adjacentes




‘ Hexagonal Compacta

= 6 atomos por celula
unitaria

= O numero de coordenacéao
para a estrutura HC é 12
e, portanto, o fator de
empacotamento € o

mesmo da cfc, ou seja, cla=1633
0,74.

- Relacao entre R e a:
a= 2R




Hexagonal Compacta




‘ Sequéncia de Empilhamento

CFC




Calculo da Densidade

O conhecimento da estrutura cristalina
permite o calculo da densidade (p):

P = nA
VCNa

n= numero de atomos da célula unitaria

A= peso atbmico

Vc= Volume da célula unitaria

NA= Numero de Avogadro (6,02 x 1023 4tomos/mol)



Exemplo:

Cobre tém raio atémico de 0,128nm (1,28 A),
uma estrutura cfc, um peso atomico de 63,5
g/mol. Calcule a densidade do cobre.

Resposta: 8,89 g/cm?
Valor da densidade medida= 8,94 g/cm3



Estruturas Ceramicas

Uma vez que as
ceramicas sao

R
B

compostas por
pelo menos dois @ .
elementos, as
suas estruturas e
sao em geral

-

maIS Com p I ean Exemplo : Titanato de Bario (BaTiOy)
Matenal Piezoslétri
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Estruturas Cristalinas

Estruturas cristalinas compostas por ions
eletricamente carregados, em vez de
atomos;

Duas caracteristicas dos ions influenciam a
estrutura dos cristal:

o O cristal deve ser eletricamente neutro
a Envolve os raios idonicos dos cation e anions



‘ Alguns exemplos de estruturas

ceramicas

= Estrutura da Cloreto de Césio
o NC-8

o Os anions estdo localizados em cada vértices de um cubo,
enguanto o centro do cubo contém um unico cation

o 2 ions/célula unitaria — um Cs* e um CI




Alguns exemplos de estruturas ceramicas

= Cloreto de sodio
o NC-6
o Estrutura CFC dos anions. Com um cation situado no centro do
cubo e outro localizado no centro de cada uma das 12 arestas
o 8 ions/Célula Unitaria—4 Na* e 4 CI-




‘ Alguns exemplos de estruturas

ceramicas

» Fluorita (CaF,)
o Estrutura CFC com 3 ions (1 Ca?* e 2F)
0 12 ions/ célula unitaria— 4Ca%* e 8 F
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‘ Alguns exemplos de estruturas

ceramicas

Coordinarion
e Numbers

Strucrure Name Type Anion Packing Cation Anion Exvamples

Rock salt (sodium chloride) AX FCC f f NaCl, MgO, FeO

Cesium chloride AX Simple cubic 8 ! Cs(l

Zinc blende (sphalerite) AX FCC 4 4 ZnS, SiC

Fluorite AX; Simple cubic 8 4 CaF,, UQ,, ThO,

Perovskite ABX; FCC 12{A) 6 BaTiO;, SrZrO;, SrSn0,
6(B)

Spinel AB. X, FCC 4HA) 4 MgAl, Oy, FeAl:O,




Estrutura ceramica - amorfa

Vidros a base de silica

v' A maioria desses vidros é produzida pela
adicao de oxidos (CaO e Na,O) a estrutura

basica SiO,* - chamados modificadores da rede;
v Estes oxidos quebram a cadeia de tetraedros e
o resultado sao vidros com ponto de fusao
menor, mais faceis de dar forma;

v" Alguns outros 6xidos (TiO, e Al,O;) substituem
os silicio e se tornam parte da rede — chamados

oxidos intermediarios.

@ st @0 | Na’



‘ Estrutura dos Polimeros

Region ol high
crestallinity

T Amorphous
4 /'\isu“

‘ Microestrutura -

Microestrutura de um
polimero semi-cristalino
apresentando regiées
cristalinas e amorfas.

100% Amorfo

Célula unitaria L ‘
(ortorrémbica) da '
parte cristaling do

polietifeno (PE)




Cristalinidade em
polimeros: esferulitas

Diregdo de crescimento
da esferulita
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Estruturas polimeéricas

= Polietileno - estrutura ortorrombica

Cadeias dobradas




Nylon 6,6 — pode
apresentar pelo
menos 3 formas
cristalograficas
distintas. Na
temperatura
ambiente, sao
estaveis as formas a
e [3, ambas triclinicas.
Em altas
temperaturas a forma

Y.

Figure 1-5 Arrangement of molecular chains in nylon 66, poly(hexamethylene
adipamide). (Bunn and Garner[6].)



Polimortismo e Alotropia

Alguns metais e ndo-metais podem ter mais de uma
estrutura cristalina dependendo da temperatura e
pressao. Esse fendbmeno € conhecido como

polimorfismo.

Geralmente as transformacoes polimorficas séo
acompanhadas de mudancas na densidade e

mudancas de outras propriedades fisicas.



‘ Polimorfismo do Fe




‘ Polimorfismo do C

DIAMANTE GRAFITE




‘ Polimorfismo do Carbono

= Configuracdo estrutural = Configuracao estrutural
do fullereno Cg, dos nanotubos




Materials monocristalinos e policristalinos

= Monocristalinos

o constituidos por um unico cristal em toda a extensao do
material, sem interrupcoes.

o Todas as células unitarias se ligam da mesma maneira
e possuem a mesma direcao

Vanadinita



Agulhas de calcita
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Policristalinos : constituido de varios cristais
ou graos, cada um deles com diferentes
orientacoes espaciais.

Material policristalino

Os contornos de grado sao regidoes separando cristais de
diferentes orientac6es em um material policristalino.



Estrutura de Solidos
Cristalinos — Direcoes e Planos
Cristalograticos




Direcoes e planos cristalograticos

Freguentemente é necessario identificar direcdes e
planos especificos em cristais

Por exemplo

o PROPRIEDADES MECANICAS X DIRECOES E PLANOS:
MODULO DE ELASTICIDADE: direcbes mais compactas maior
modulo

DEFORMACAO PLASTICA: deslizamento de planos - planos
compactos)



Foram estabelecidas convencoes de
identificacido, onde trés numeros inteiros sao
utilizados para designar as direcoes e planos

1 11) Plane referenced to
the origin at point O
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‘ Direcoes nos Cristais

Um vetor com comprimento conveniente € posicionado de tal modo que ele passa através
da origem;

O comprimento da projecéao de vetor € medido em termos das dimensdes da célula unitaria
a, bec;

Estes 3 numeros sao multiplicados ou divididos por um fator comum;
Os 3 indices, nao separados por virgulas, sdo colocados entre colchetes: [uvw]
Os indices negativos sao representados por uma barra sobre os mesmos;.

[001]
| pion | ' [011/2]=[02 1]
[1T1]
\H ; / I /
| [010]
e
| === [1/210]=[1 2 0]

o [110]



‘ Determinacao das Direcoes

071 1]

1111

100] 110]




‘ Exemplos

= Esboce a direcdo [1 10], [111], [021]




Planos Cristalinos

(001) Plane referenced to
the origin at point O

z

(110) Plane referenced to the
/ origin at point O

) Other equivalent
(001) planes

Other e\q/uivalent
(110) planes

(b)

(a)

(111) Plane referenced to
the origin at point O

Other equivaient)
(111) planes

(c)



Procedimento para determinacao dos

indices de Miller

Plano a ser determinado nao pode passar pela origem
(0,0,0);

Planos paralelos sao equivalentes;

Obtencao dos pontos de interceptacao do plano com os
eixos x, y e z;

Obtencao dos inversos das interceptacoes: h=1/a, k=1/b e
I=1/c;

Obtencao do menor conjunto de niumeros inteiros;

Indices obtidos devem ser apresentados entre parénteses:
(hkl) (indices de Miller);

Indices negativos s&o representados por uma barra sobre
0S Mesmos



PLANOS CRISTALINOS

Planos (010)

= Sao paralelos aos eixos
X e z (paralelo a face)

= Cortam um eixo (neste
exemplo:yem 1 e os
eIXos X € Z em o)

m 1/ 00, 1/1, 1/ 00 = (010)

F Z-intercept=co

X Plane (010)




PLANOS CRISTALINOS

Planos (110) A7 Zmercopioe
= Sao paralelos a um eixo
(2)
= Cortam dois eixos

(xe y)
= 1/1, 1/1, 1/ o = (110)

Plane (110)




PLANOS CRISTALINOS

Planos (111) A7 Zinterceptet

= Cortam os 3 eixos
cristalograficos

« 1/1,1/1,1/1 = (111)

Y-intercept=1
—-
Y

X Plane (111}
Z-intercept=1




‘ FAMILIA DE PLANOS {110}

E paralelo a2 um e1xo

g gum) ‘i -




' FAMILIA DE PLANOS {111

Intercepta os 3 e1xos

Az (1)
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= Determine os indices de Miller dos planos
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= Esboce dentro de um célula unitaria os
seguintes planos: (112), (131), ( 11 1)




