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1
 ESTRUTURA CRISTALINA

Page 2
                        

Estrutura Cristalina• CONCEITOS FUNDAMENTAIS
 – O que é CRISTALIZAÇÃO? => SOLIDIFICAÇÃO
 – MATERIAL CRISTALINO:
 oÉ aquele no qual os átomos estão situados em um
 arranjo que se repete ou que é periódico ao longo de
 grandes distâncias atômicas;
 oExiste ordem de longo alcance;
 2
 ESTRUTURA CRISTALINA
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Estrutura Cristalina• CONCEITOS FUNDAMENTAIS
 – O que é CRISTALIZAÇÃO? => SOLIDIFICAÇÃO
 – MATERIAL CRISTALINO:
 oQuando ocorre a solidificação os átomos se
 posicionarão em um padrão tridimensional repetitivo,
 no qual cada átomo está ligado aos seus átomos
 visinhos mais próximos.
 3
 ESTRUTURA CRISTALINA
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Estrutura Cristalina• CONCEITOS FUNDAMENTAIS
 – MATERIAL AMORFO:
 oNão apresenta estrutura cristalina;
 oNão existe ordem de longo alcance;
 oSão chamados de AMORFOS ou líquidos super
 resfriados, visto que suas estruturas atômicas lembram
 as de uma líquido.
 4
 ESTRUTURA CRISTALINA
 o Resfriamento rápido
 favorece a formação de um
 sólido não cristalino (pouco
 tempo disponível para o
 processo de ordenação).
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5
 Estrutura Cristalina
 • SÓLIDOS NÃO-CRISTALINOS
 o Geralmente os metais são cristalinos, alguns materiais
 cerâmicos são cristalinos, enquanto outros, os vidros
 inorgânicos são amorfos.
 o Os polímeros podem parcialmente cristalinos ou totalmente
 amorfos.
 ESTRUTURA CRISTALINA
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6
 Estrutura Cristalina
 • MATERIAIS POLICRISTALINOS
 o A maior parte dos materiais são compostos por um conjunto
 de pequenos cristais ou grãos.
 o Tais materiais são chamados PLOCRISTALINOS.
 o Como a orientação cristalográfica é aleatória, o encontro de
 dois grãos forma uma superfície na qual existe um
 desarranjo atômico.
 o Esta superfície é conhecida como contorno de grão.
 ESTRUTURA CRISTALINA
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7
 Estrutura Cristalina• MATERIAIS POLICRISTALINOS
 ESTRUTURA CRISTALINA
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8
 Estrutura Cristalina• MATERIAIS POLICRISTALINOS
 ESTRUTURA CRISTALINA
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Estrutura Cristalina• CONCEITOS FUNDAMENTAIS
 – ESTRUTURA CRISTALINA:
 oÉ a maneira segundo o qual os átomos, íons ou
 moléculas estão arranjados espacialmente;
 oAo descrever estrutura cristalina, os átomos (ou íons)
 são considerados como se fossem esferas sólidas que
 possuem diâmetros bem definidos. => Modelo da
 esfera rígida atômica, no qual as esferas que
 representam os átomos vizinhos mais próximos se
 tocam entre si.
 9
 ESTRUTURA CRISTALINA
 Os átomos são
 representados como esferas
 rígidas.
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Estrutura Cristalina• CONCEITOS FUNDAMENTAIS
 – CÉLULA UNITÁRIA
 oÉ a unidade estrutural básica de uma estrutura cristalina;
 oEla define a estrutura cristalina em virtude da sua
 geometria e da posição dos átomos em seu interior;
 10
 o Existem três estruturas cristalinas
 relativamente simples para a maioria
 dos metais:
 • Cúbica de face centrada (CFC);
 • Cúbica de corpo centrado (CCC)
 • Hexagonal compacta (HC).
 ESTRUTURA CRISTALINA
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Estrutura Cristalina• OS 7 SISTEMAS CRISTALINOS
 11
 ESTRUTURA CRISTALINA
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Estrutura Cristalina• OS 7 SISTEMAS CRISTALINOS
 12
 ESTRUTURA CRISTALINA
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Estrutura Cristalina• AS 14 REDES DE BRAVAIS
 o Dos 7 sistemas cristalinos podemos identificar 14 tiposdiferentes de células unitárias, conhecidas como redes deBravais.
 o Cada uma destas células unitárias tem certascaracterísticas que ajudam a diferenciá-las das outrascélulas unitárias.
 o Estas características também auxiliam na definição daspropriedades de um material particular.
 13
 ESTRUTURA CRISTALINA
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Estrutura Cristalina• AS 14 REDES DE BRAVAIS
 14
 ESTRUTURA CRISTALINA
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Estrutura Cristalina• CONCEITOS IMPORTANTES
 15
 ESTRUTURA CRISTALINA
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Estrutura Cristalina• CÚBICO SIMPLES (CS)
 16
 ESTRUTURA CRISTALINA
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oApenas 1/8 de cada átomo caidentro da célula unitária, ou seja, acélula unitária contém apenas 1átomo.
 o Essa é a razão pelo qual os metaisnão cristalizam na estrutura cúbicasimples (devido ao baixo empa-cotamento atômico)
 17
 Estrutura CristalinaESTRUTURA CRISTALINA
 • CÚBICO SIMPLES (CS)
 a
 Parâmetro de rede
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18
 Estrutura CristalinaESTRUTURA CRISTALINA
 • CÚBICO SIMPLES (CS)
 o NÚMERO DE COORDENAÇÃO:
 • Para a estrutura cúbica simples o número de
 coordenação é 6.
 • Relação entre o raio atômico (r) e o parâmetro de rede
 (a) : No sistema cúbico simples os átomos se tocam na
 face: => aCS = 2 R
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19
 Estrutura Cristalina• CÚBICO SIMPLES (CS)
 o FATOR DE EMPACOTAMENTO ATÔMICO
 FEA = Número de átomos x Volume dos átomos
 Volume da célula unitária
 • Volume dos átomos = número de átomos X vol. Esfera (4R3/3)
 • Volume da célula = volume Cubo = a3
 • Fator de Empacotamento Atômico?
 ESTRUTURA CRISTALINA
 3
 3
 1x4. .r3F.E.A
 (2.r)
 F.E.A 0,52 52%
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Estrutura Cristalina• CÚBICO DE CORPO CENTRADO (CCC)
 20
 ESTRUTURA CRISTALINA
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o Na estrutura CCC os átomos estãolocalizados em todos os 8 vértices e 1único átomo localizado no centro docubo;
 o Cada átomo de uma estrutura CCC écercado por 8 átomos adjacentes;
 o Há 2 átomos por célula unitária naestrutura CCC, equivalente a 1 átomodistribuído entre os 8 vértices (1/8 deátomo em cada vértice) e 1 únicoátomo localizado no centro da célulaunitária;
 o O Fe, Cr, W cristalizam em CCC.
 21
 Estrutura CristalinaESTRUTURA CRISTALINA
 • CÚBICO DE CORPO CENTRADO (CCC)
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22
 Estrutura CristalinaESTRUTURA CRISTALINA
 2 2X 2.a X a 2
 X
 22 24.r a. 2 a
 CCC
 4.ra
 3
 • CÚBICO DE CORPO CENTRADO (CCC)
 o Relação entre o raio atômico (r) e o parâmetro de rede (a)
 para o sistema CCC.
 • No sistema CCC os átomos se tocam ao longo da
 diagonal do cubo :

Page 23
                        

1/8 de átomo
 1 átomo inteiro
 o Para a estrutura CCC o número de coordenação é 8, ou seja,
 cada átomo central possui como visinhos mais próximos os
 seus 8 átomos localizados nos vértices do cubo.
 23
 Estrutura CristalinaESTRUTURA CRISTALINA
 • CÚBICO DE CORPO CENTRADO (CCC)
 o NÚMERO DE COORDENAÇÃO:
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24
 • CUBICO DE CORPO CENTRADO (CCC)
 o FATOR DE EMPACOTAMENTO ATÔMICO
 Fator de empacotamento = Número de átomos x Volume dos átomos
 Volume da célula unitária
 o Exercício: Calcular o F.E.A para a estrutura CCC.
 O FEA PARA A ESTRUTURA CCC É O,68
 ESTRUTURA CRISTALINA
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Estrutura Cristalina• CÚBICO DE FACE CENTRADA (CFC)
 25
 ESTRUTURA CRISTALINA
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o Na estrutura CFC os átomosestão localizados em cada umdos vértices e nos centros detodas as faces;
 o As esferas se tocam umas àsoutras através de uma diagonalda face;
 26
 Estrutura CristalinaESTRUTURA CRISTALINA
 • CÚBICO DE FACE CENTRADA (CFC)
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27
 Estrutura CristalinaESTRUTURA CRISTALINA
 • CÚBICO DE FACE CENTRADA (CFC)
 o RELAÇÃO ENTRE O RAIO ATÔMICO (R) E O PARÂMETRO
 DE REDE (a) PARA O SISTEMA CFC
 22 2a a 4.r
 2 22.a 16.r
 2 2a 8.r
 a 2.r. 2

Page 28
                        

o Cada átomo em um vértice écompartilhado por 8 célulasunitárias;
 o Já os átomos das facespertencem somente a duascélulas unitárias;
 o Há 4 átomos por célulaunitária na estrutura CFC. 1/8 decada um dos 8 vértices, e metadede cada um dos 6 átomoslocalizados nas faces;
 o É o sistema mais comumencontrado nos metais (Al, Fe,Cu, Pb, Ag, Ni,...).
 28
 Estrutura CristalinaESTRUTURA CRISTALINA
 • CÚBICO DE FACE CENTRADA (CFC)
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29
 Estrutura CristalinaESTRUTURA CRISTALINA
 • CÚBICO DE FACE CENTRADA (CFC)
 o NÚMERO DE COORDENAÇÃO (CFC)
 o Para a estrutura CFC o número de coordenação é 12.
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30
 Estrutura Cristalina
 • FATOR DE EMPACOTAMENTO ATÔMICO (CFC)
 FEA = Número de átomos X Volume dos átomos
 Volume da célula unitária
 Volume dos átomos = Volume Esfera = 4..R3/3
 Volume da célula unitária = Volume Cubo = a3
 Ou seja, 74% da célula unitária está preenchida com átomos.
 ESTRUTURA CRISTALINA
 3
 3
 4x4. .r3F.E.A
 2.r. 2
 CFCF.E.A 0,74
 3
 3
 16. .r3F.E.A
 16.r . 2
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TABELA RESUMO PARA O SISTEMA CÚBICO
 31
 ESTRUTURA CRISTALINA
 Célula Unitária
 Átomos/ Célula
 Número de Coordenação
 Parâmetro de Rede FEA
 CS 1 6 2R 0,52
 CCC 2 8 4R/(3)1/2 0,68
 CFC 4 12 4R/(2)1/2 0,74
 o Uma vez que o número de coordenação é menor na estrutura CCC
 do que na CFC o FEA na estrutura CCC também é menor do que na
 CFC, sendo de 0,68 contra 0,74 na CFC.
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32
 Estrutura Cristalina
 o Os metais não cristalizam no
 sistema hexagonal simples porque
 o fator de empacotamento é muito
 baixo.
 o Entretanto, cristais com mais de
 um tipo de átomo cristalizam
 neste sistema.
 ESTRUTURA CRISTALINA
 • HEXAGONAL SIMPLES (HS)
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 Estrutura CristalinaESTRUTURA CRISTALINA
 • HEXAGONAL COMPACTA (HC)
 o O sistema Hexagonal Compac-
 ta é mais comum nos metais (ex:
 Mg, Zn, Ti);
 o Na HC cada átomo de uma
 dada camada está diretamente
 abaixo ou acima dos interstícios
 formados entre as camadas
 adjacentes.
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34
 Estrutura Cristalina
 o As faces inferior e superior da
 célula unitária são compostas por
 6 átomos que formam hexágonos
 regulares e que se encontram em
 torno de um único átomo no
 centro;
 o Um outro plano que fornece 3
 átomos adicionais para a célula
 unitária está localizado entre os
 planos superior e inferior;
 ESTRUTURA CRISTALINA
 • HEXAGONAL COMPACTA (HC)
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35
 Estrutura Cristalina
 o O número de coordenação?
 NC = 12 e, portanto, o fator de
 empacotamento é o mesmo da
 CFC, ou seja, 0,74.
 o Quantos átomos por célula unitária?
 6 átomos/cel. unitária
 1/6 de cada um dos 12 átomos
 localizados nos vértices das faces
 superior e inferior = 2 átomos;
 Metade de cada um dos dois
 átomos centrais localizados nas
 faces superior e inferior = 1
 átomo;
 3 átomos localizados no plano
 intermediário.
 ESTRUTURA CRISTALINA
 • HEXAGONAL COMPACTA (HC)
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36
 Estrutura Cristalina
 o Existem 2 parâmetros de rede representando os parâmetros de
 base (a) e de altura (c)
 ESTRUTURA CRISTALINA
 • HEXAGONAL COMPACTA (HC)
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37
 Estrutura CristalinaESTRUTURA CRISTALINA
 • HEXAGONAL COMPACTA (HC)
 oCÁLCULO DOS PARÂMETROS DE REDE:
 Considere o tetraedro JKLM, como segue:
 O átomo em M é o ponto médio entre as faces superior e inferior da
 célula unitária, ou seja, MH = c / 2. Os átomos nos pontos J, K e M
 tocam-se uns aos outros:
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38
 Estrutura CristalinaESTRUTURA CRISTALINA
 • HEXAGONAL COMPACTA (HC)
 oCÁLCULO DOS PARÂMETROS DE REDE:
 onde R é o raio atômico.
 A partir de triângulo JHM:
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39
 Estrutura CristalinaESTRUTURA CRISTALINA
 Agora, podemos determinar o comprimento JH pelo triângulo
 equilátero JKL:
 • HEXAGONAL COMPACTA (HC)
 oCÁLCULO DOS PARÂMETROS DE REDE:
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40
 Estrutura CristalinaESTRUTURA CRISTALINA
 • HEXAGONAL COMPACTA (HC)
 oCÁLCULO DOS PARÂMETROS DE REDE:
 Substituindo este valor para JH com os rendimentos de expressão
 acima
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41
 Estrutura CristalinaESTRUTURA CRISTALINA
 • HEXAGONAL COMPACTA (HC)
 oCÁLCULO DO FEA:
 o Para HC, há o equivalente a seis
 átomos por célula unitária, e assim:
 o O volume da célula unitária é o
 produto da área da base pela altura
 da célula unitária c.
 oA superfície da base é três vezes
 a área do losango ACDE:
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42
 Estrutura CristalinaESTRUTURA CRISTALINA
 • HEXAGONAL COMPACTA (HC)
 oCÁLCULO DO FEA:
 o Calculando a área da base:
 o Calculando o FEA:
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43
 Estrutura Cristalina
 • RAIO ATÔMICO E ESTRUTURA CRISTALINA DE
 ALGUNS METAIS
 ESTRUTURA CRISTALINA

Page 44
                        

44
 Estrutura Cristalina
 • CÁLCULO DA DENSIDADE
 o Um conhecimento da estrutura cristalina de um sólido metálico
 permite o cálculo da sua densidade ( = m/V) verdadeira que é
 obtida através da relação:
 n = número de átomos da célula unitária
 A = peso atômico
 Vc = volume da célula unitária
 NA = Número de Avogadro (6,02 x 1023 átomos/mol)
 ESTRUTURA CRISTALINA
 C
 n.A
 V .NA
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45
 Estrutura Cristalina
 • CÁLCULO DA DENSIDADE
 o Exercício 1: O cobre possui raio atômico de 0,128nm, uma
 estrutura cristalina CFC e um peso atômico de 63,5 g/mol.
 Calcule a sua densidade e compare a resposta com sua densidade
 medida experimentalmente.
 o O valor encontrado na literatura para a densidade do cobre é de
 8,94 g/cm³, que está de boa concordância com o resultado
 anterior.
 ESTRUTURA CRISTALINA
 3 3 23
 4átomos / cel.unit. x 63,5g / mol
 16.r . 2 cm x 6,023.10 átomos / mol
 8 3 23
 4átomos / cel.unit. x 63,5g / mol
 16. 2 x 1,28.10 cm / cel.unit. x 6,023.10 átomos / mol
 38,89g / cm
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46
 Estrutura Cristalina
 • CÁLCULO DA DENSIDADE
 o Exercício 2: O ferro, na temperatura ambiente, tem estrutura
 CCC, raio atômico = 0,124 nm e peso atômico = 55,847g/mol.
 Calcular a sua densidade e comparar com a densidade obtida
 experimentalmente (7,87 g/cm³).
 Dados: N° de Avogadro NA= 6,023 . 1023 átomos/mol
 ESTRUTURA CRISTALINA
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47
 Estrutura Cristalina
 • POLIMORFISMO E ALOTROPIA
 o Alguns metais e não-metais podem ter mais de uma estrutura
 cristalina dependendo da temperatura e pressão. Esse
 fenômeno é conhecido como polimorfismo.
 o Geralmente as transformações polimórficas são
 acompanhadas de mudanças na densidade e mudanças de
 outras propriedades físicas.
 o Quando encontrado em sólidos elementares, esta condição é
 frequentemente conhecida por alotropia.
 o A estrutura cristalina de equilíbrio é dependente da
 temperatura e da pressão. O exemplo clássico é o carbono
 que pode ser amorfo, grafita ou diamante.
 ESTRUTURA CRISTALINA
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48
 Estrutura Cristalina
 • POLIMORFISMO E ALOTROPIA
 o O Fe apresenta estrutura cristalina CCC na temperatura
 ambiente. Entretanto a 912°C o Fe sofre uma transformação
 alotrópica para CFC. A transformação alotrópica é
 freqüentemente acompanhada por modificações de densidade e
 outras propriedades físicas.
 ESTRUTURA CRISTALINA
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49
 Estrutura Cristalina• DIREÇÕES CRISTALOGRÁFICAS
 o Qualquer linha (ou direção) do sistema de coordenadas
 pode ser especificada através de dois pontos.
 o Um deles sempre é tomado como sendo a origem do
 sistema de coordenadas, geralmente (0,0,0) por
 convenção;
 o a, b e c definem os eixos de um sistema de coordenadas
 em 3D.
 ESTRUTURA CRISTALINA
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50
 Estrutura Cristalina• DIREÇÕES CRISTALOGRÁFICAS
 o Um vetor com o comprimento conveniente é
 posicionado de tal modo que ele passa através da
 origem do sistema de coordenadas;
 o Qualquer vetor pode ser movido através da origem do
 retículo cristalino sem sofre alterações, desde que seu
 paralelismo seja mantido;
 o O comprimento da projeção do vetor sobre cada um
 dos 3 eixos é determinado.
 o Estes são medidos em termos das dimensões da célula
 unitária, a, b e c;
 ESTRUTURA CRISTALINA
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51
 Estrutura Cristalina• DIREÇÕES CRISTALOGRÁFICAS
 o Estes 3 números são multiplicados ou divididos por
 um fator comum, a fim de reduzi-los aos mesmos
 valores inteiros;
 o Os 3 índices, não separados por vírgulas, são
 colocados entre cochetes [u v w ].
 ESTRUTURA CRISTALINA
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52
 Estrutura Cristalina
 • DIREÇÕES CRISTALOGRÁFICAS
 oA escolha de uma origem é arbitrária, uma vez que
 cada ponto do reticulado cristalino é idêntico.
 o A designação de pontos, direções e planos específicos
 fixados no espaço absoluto serão alterados caso a origem
 seja mudada, MAS ...
 o...todas as designações serão auto-consistentes se
 partirem da origem como uma referência absoluta.
 o Exemplo: Dada uma origem qualquer, haverá sempre
 uma direção [110] definida univocamente, e [110] sempre
 fará exatamente o mesmo ângulo com a direção [100].
 ESTRUTURA CRISTALINA

Page 53
                        

o São representadas entre
 colchetes = [uvw].
 53
 Estrutura CristalinaESTRUTURA CRISTALINA
 • DIREÇÕES CRISTALOGRÁFICAS

Page 54
                        

o Se a subtração der negativa,
 coloca-se uma barra sobre
 o número.
 54
 Estrutura CristalinaESTRUTURA CRISTALINA
 • DIREÇÕES CRISTALOGRÁFICAS

Page 55
                        

o Os números devem ser divididos
 ou multiplicados por um
 fator comum para dar números
 inteiros.
 55
 Estrutura CristalinaESTRUTURA CRISTALINA
 • DIREÇÕES CRISTALOGRÁFICAS

Page 56
                        

• DIREÇÕES CRISTALOGRÁFICAS
 o FAMÍLIA DE DIREÇÕES
 • Para algumas estruturas cristalinas, várias direções não
 paralelas com índices diferentes são, na realidade,
 equivalentes;
 • Isto significa que o espaçamento entre os átomos ao
 longo de cada direção é o mesmo.
 • Por exemplo, em cristais cúbicos, todas as direções
 representadas pelos seguintes índices são equivalentes:
 Por conveniência as direções equivalentes são agrupadas
 em família, que é representada entre colchetes: 100.56
 Estrutura CristalinaESTRUTURA CRISTALINA
 100 , 100 , 010 , 010 , 001 e [001].
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57
 Estrutura Cristalina
 • PLANOS CRISTALOGRÁFICOS
 o IMPORTÂNCIA:
 1. Para a determinação da estrutura cristalina:
 • Os métodos de difração medem diretamente a distância
 entre planos paralelos de pontos do reticulado cristalino.
 o Esta informação é usada para determinar os
 parâmetros do reticulado de um cristal.
 • Os métodos de difração também medem os ângulos
 entre os planos do reticulado.
 o Estes são usados para determinar os ângulos
 interaxiais de um cristal.
 ESTRUTURA CRISTALINA
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58
 Estrutura Cristalina
 • PLANOS CRISTALOGRÁFICOS
 o IMPORTÂNCIA:
 2. Para a deformação plástica:
 • A deformação plástica (permanente) dos metais ocorre
 pelo deslizamento de discordâncias, escorregando uns
 sobre os outros no cristal.
 • Este deslizamento tende a acontecer preferencialmente
 ao longo de planos direções específicos do cristal (mais
 densos).
 ESTRUTURA CRISTALINA
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59
 Estrutura Cristalina
 • PLANOS CRISTALOGRÁFICOS
 o São representados de maneira similar às direções;
 o A célula unitária é a base com sistema de coordenadas
 com 3 eixos
 o Em todos os sistemas cristalinos, os planos cristalo-
 gráficos são representados pelos índices de Miller =
 (hkl)
 o Quaisquer dois planos que sejam paralelos entre si são
 equivalentes tendo os mesmos índices.
 ESTRUTURA CRISTALINA
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60
 Estrutura CristalinaESTRUTURA CRISTALINA
 • PLANOS CRISTALOGRÁFICOS
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61
 Estrutura Cristalina
 • PLANOS CRISTALOGRÁFICOS
 Planos (010)
 o São paralelos aos eixos x e z
 (paralelo à face);
 o Interceptam um eixo (y em 1 e os
 eixos x e z em );
 o 1/ , 1/1, 1/ = (010).
 ESTRUTURA CRISTALINA
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62
 Estrutura Cristalina
 • PLANOS CRISTALOGRÁFICOS
 Planos (110)
 o São paralelos a um eixo (z);
 o Interceptam dois eixos (x e y);
 o 1/ 1, 1/1, 1/ = (110).
 ESTRUTURA CRISTALINA
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63
 Estrutura Cristalina
 • PLANOS CRISTALOGRÁFICOS
 Planos (111)
 o Interceptam os 3 eixos
 cristalográficos;
 o 1/ 1, 1/1, 1/ 1 = (111).
 ESTRUTURA CRISTALINA
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64
 Estrutura Cristalina
 • FAMÍLIA DE PLANOS {110}
 ESTRUTURA CRISTALINA
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65
 Estrutura Cristalina
 • FAMÍLIA DE PLANOS {110}
 ESTRUTURA CRISTALINA

Page 66
                        

66
 Estrutura Cristalina
 • FAMÍLIA DE PLANOS {110}
 ESTRUTURA CRISTALINA
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 Estrutura Cristalina
 • PLANOS NO SISTEMA CÚBICO
 o A simetria do sistema cúbico faz com que a família
 de planos tenham o mesmo arranjo e densidade;
 o Deformação em metais envolve deslizamento de
 discordâncias em planos atômicos.
 o O deslizamento ocorre mais facilmente nos planos e
 direções de maior densidade atômica (menor
 distorção atômica).
 ESTRUTURA CRISTALINA
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 Estrutura Cristalina
 • DENSIDADE ATÔMICA LINEAR
 o Direções equivalentes possuem densidades lineares
 idênticas;
 o O vetor direção está posicionado de forma a passar
 através dos centros dos átomos, e a fração do
 comprimento da linha que é interceptada por estes átomos é
 igual à densidade linear.
 DL = Lc / Ll
 Lc= comprimento linear total que intercepta os círculos (a
 direção passa por quantos raios?).
 Ll = comprimento linear dentro da célula unitária (qual o
 comprimento do vetor?);
 ESTRUTURA CRISTALINA
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 Estrutura CristalinaESTRUTURA CRISTALINA
 • DENSIDADE ATÔMICA LINEAR
 o Exercício: Calcule a densidade linear para a direção [100]
 em uma estrutura cristalina CCC.
 Lc = 2.R , pois o vetor interceptou 2 círculos, ou seja, 2 raios foram
 interceptados.
 c
 l
 LDL
 L
 4
 3l ccc
 RL a
 2.
 4.3
 R
 R 0,866
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70
 Estrutura Cristalina
 • DENSIDADE ATÔMICA PLANAR
 o Planos cristalográficos equivalentes possuem densidades
 planares idênticas;
 o O plano de interesse está posicionado de tal modo que ele
 passa através dos centros dos átomos;
 o A densidade planar é simplesmente a fração da área
 cristalográfica planar total que está ocupada pelos átomos;
 DP = Ac /Ap
 Ac= área total de círculos;
 Ap= área planar da célula unitária.
 ESTRUTURA CRISTALINA
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 Estrutura CristalinaESTRUTURA CRISTALINA
 • DENSIDADE ATÔMICA PLANAR
 o Exercício: Calcule a densidade planar para o plano (110)
 em uma estrutura cristalina CFC.
 Calculando a área do retangulo:
 4.AC R
 2. . 2CFCAD a R
 .PA AC AD
 (4 ).(2 2)PA R R
 28 2PA RCalculando a área total dos círculos:
 • ¼ de cada átomo A, C, D e F;
 • ½ dos átomos B e E;
 • Total = 2 círculos.
 2(2)cA RC
 P
 ADP
 A
 2
 2
 2
 8 2
 R
 R
 0,555
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 Estrutura Cristalina
 • PLANOS DE MAIOR DENSIDADE ATÔMICA NO
 SISTEMA CCC
 o A família de planos {110} no sistema CCC é o de maior
 densidade atômica.
 ESTRUTURA CRISTALINA
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 Estrutura Cristalina
 • PLANOS DE MAIOR DENSIDADE ATÔMICA NO
 SISTEMA CFC
 o A família de planos {111} no sistema CFC é o de maior
 densidade atômica.
 ESTRUTURA CRISTALINA
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 ESTRUTURAS CERÂMICAS
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• ESTRUTURAS CERÂMICAS
 o Compostas por pelo menos dois elementos.
 o Compostos AX, AmXp com m e/ou p 1, AmBnXp.
 o Estruturas mais complexas que metais.
 o Ligações puramente iônica até totalmente covalente.
 o Ligação predominante iônica: estruturas composta por íons
 (cátions – positivos e ânions – negativos).
 o Número de Coordenação (número de ânions vizinhos mais
 próximos para um cátion) está relacionado com a razão:
 rC/rA..
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o Cátion (muito pequeno)
 ligado a dois ânions de
 forma linear.
 o Cátions envolvido por
 três ânions na forma de um
 triângulo eqüilátero planar.
 o Cátion no centro de um
 tetraedro.
 o Cátion no centro de um
 octaedro.
 o Ânions localizados em
 todos os vértices de um
 cubo e um cátion no centro.
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Na+Cl-
 • ESTRUTURA DO CLORETO DE SÓDIO (AX)
 o Número de coordenação é 6 para ambos tipos de íons
 (cátions – e ânions +), rc/ra está entre 0,414 – 0,732.
 o Configuração dos ânions tipo CFC com um cátion no centro
 do cubo e outro localizado no centro de cada uma das arestas
 do cubo.
 o Outra equivalente seria com os cátions centrados nas faces,
 assim a estrutura é composta por duas redes cristalinas CFC
 que se interpenetram, uma composta por cátions e outra por
 ânions.
 o Mesma estrutura: MgO, MnS, LiF, FeO.
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Cs+Cl-
 • ESTRUTURA DO CLORETO DE CÉSIO (AX)
 o Número de coordenação é 8 para ambos tipos de íons.
 o Ânions no vértice e cátion no centro do cubo.
 o Intercâmbio de ânions e cátions produz a mesma estrutura
 cristalina.
 o Não é CCC, pois estão envolvidos íons de duas espécies
 diferentes.
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célula unitária
 do titanato de
 bário (BaTiO3)
 • ESTRUTURA DO TITANATO DE BÁRIO (AmBnXp)
 o Dois tipos de cátions (A e B);
 o Estrutura cristalina cúbica.
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 ESTRUTURA CRISTALINA - CERÂMICAS
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• CÁLCULO DA DENSIDADE
 n’ = número de íons da fórmula (Ex: BaTiO3 = 1 Ba, 1Ti e 3O) dentro
 de cada célula unitária.
 AC = soma dos pesos atômicos de todos os cátions.
 AA = soma dos pesos atômicos de todos os ânions.
 VC = Volume da célula unitária.
 NA= Número de Avogadro (6,02 x 1023 átomos/mol).
 AC
 AC
 ,
 NV
 )AA(n
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 O CARBONO
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• CARBONO
 – DIAMANTE:
 • Possui uma estrutura cristalina onde cada átomo decarbono se une fortemente, através de ligaçõescovalentes, a quatro outros átomos de carbono.
 • Isto resulta em uma estrutura muito rígida e muitopolarizada, que é a estrutura natural mais rígida queexiste.
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• CARBONO
 – DIAMANTE:
 • Além da dureza, o empacotamento dos átomos nodiamante é de tal ordem que aumenta a densidade domineral.
 • Notar na figura que a distância interatômica entre osátomos de carbono no diamante é 0,15nm.
 • Na grafita esta distância é 0,67 nm.
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• CARBONO
 – GRAFITA:
 • A grafita (ou grafite) é uma das formas alotrópicas docarbono com sistema hexagonal, negra, usada comomina de lápis e em diversos equipamentos e peçasindustriais.
 • Na grafita, os átomos de carbono estão arranjados emcamadas e cada átomo está circundado por outros três,com os quais forma ligações simples ou duplas.
 • As camadas são mantidas juntas por forças atômicasfracas de van der Waals.
 • O comprimento da ligação carbono – carbono nascamadas é de 1,42Å (ou 0,142nm) e a distância entre ascamadas é de 3,4Å (0,34nm).
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• CARBONO
 – GRAFITA:
 • O grafite, além de macio, é um bom condutor de calor e eletricidade ao longo das camadas.
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• CARBONO
 – FULORENO:
 • Os fulerenos são a terceira forma mais estável docarbono, após o diamante e a grafita.
 • Foram descobertos recentemente tornando-sepopulares entre os químicos, tanto pela sua belezaestrutural quanto pela sua versatilidade para a síntesede novos compostos químicos.
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• CARBONO
 – FULORENO:
 • Foram chamados de "buckminsterfullerene" emhomenagem ao arquiteto R. Buckminster Fuller.
 • Sua forma é a de em domo geodésico composto por 12pentágonos e 20 hexágonos. Sua fórmula é C60.
 • O fulereno C70, que se parece a uma bola de rugby,tem mais hexágonos, porém com o mesmo número depentágonos.
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 ESTRUTURAS POLIMÉRICAS
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• ESTRUTURA POLIMÉRICAS
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• ESTRUTURA POLIMÉRICAS
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• ESTRUTURA POLIMÉRICAS
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• ESTRUTURA POLIMÉRICAS
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• ESTRUTURA POLIMÉRICAS
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• ESTRUTURA POLIMÉRICAS
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• ESTRUTURA POLIMÉRICAS
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• ESTRUTURA POLIMÉRICAS
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• ESTRUTURA POLIMÉRICAS
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• ESTRUTURA POLIMÉRICAS
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• ESTRUTURA POLIMÉRICAS
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• ESTRUTURA POLIMÉRICAS
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• ESTRUTURA POLIMÉRICAS
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• ESTRUTURA POLIMÉRICAS
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• ESTRUTURA POLIMÉRICAS
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• ESTRUTURA POLIMÉRICAS
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• ESTRUTURA POLIMÉRICAS
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• ESTRUTURA POLIMÉRICAS
 107
 ESTRUTURA CRISTALINA - CERÂMICAS

Page 108
                        

• ESTRUTURA POLIMÉRICAS
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• ESTRUTURAS POLIMÉRICAS
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• ESTRUTURAS POLIMÉRICAS
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• ESTRUTURAS POLIMÉRICAS
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 DETERMINAÇÃO DA ESTRUTURA CRISTALINA POR DIFRAÇÃO DE RAIO X
 O FENÔMENO DA DIFRAÇÃO:Quando um feixe de raios x é dirigido à um material
 cristalino, esses raios são difratados pelos planos dos átomos ou íons dentro do cristal.
 DIFRAÇÃO DE RAIO X
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114
 n.= 2 dhkl.sen
 LEI DE BRAGG
 • d é a distância interplanar;
 • O ângulo de incidência.
 DIFRAÇÃO DE RAIO X
 • é comprimento de onda;
 • n é um número inteiro de
 ondas;
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 DISTÂNCIA INTERPLANAR (dhkl)
 • É uma função dos índices de Miller e do parâmetrode rede:
 DIFRAÇÃO DE RAIO X
 2 2 2hkl
 ad
 h k l
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 O DIFRATOMÊTRO DE RAIOS X
 Detector
 Fonte
 Amostra
 DIFRAÇÃO DE RAIO X
 • T= fonte de raio X;• S= amostra;• C= detector;• O= eixo no qual a amostra e o
 detector giram.

Page 117
                        

117
 DIFRAÇÃO DE RAIO X
 DIFRATOGRAMA
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 DIFRAÇÃO DE RAIO X
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 DIFRAÇÃO DE RAIO X
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 DIFRAÇÃO DE RAIO X
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 DIFRAÇÃO DE RAIO X
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 DIFRAÇÃO DE RAIO X
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 Para reflexão:
 (Efésios 2:8,10)
 “8Porque pela GRAÇA sois salvos, por
 meio da FÉ; e isto não vem de vós, é dom
 de Deus.10Porque somos feitura sua, criados em
 Cristo Jesus para BOAS OBRAS, as quais
 Deus antes preparou para que andássemos
 nelas.”
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