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Cap.3
Estrutura Cristalina de
Solidos
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Questoes a abordar

Como se organizam os atomos em estruturas sélidas?
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eEmpacotamento aleatdrio,

A Energy
pouco denso

Comprimento
ligacao tipico

o >
Energia ligacao r
tipica -
eEmpacotamento ordenado, AEnergy

denso
Comprimento

‘ ligacao tipico
>
Energia ligacao r

tipica e

Estruturas ordenadas e densas apresentam menor energia de Gibbs do
gue quando desordenadas.
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Materiais cristalinos...
e empacotamento atomico periodrico,3D

tipico em:
-metais
_ceramicos cristalino SiO2
Adaptado de Fig. 3.22(a),
_pol imeros Callister 7e.

*Si ® Oxygen

Materiais nao cristalinos...

e auséncia de ordem a médio
e longo alcance

tipico em:
-EStrUtu.ras compllex.as Nao-cristalino SiO2
-arrefecimentos rapidos Adaptado de Fig. 3.22(b),

Callister 7e.

“Amorfo" = nao-cristalino
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e Como podemos organizar atomos metalicos de forma a
minimizar o espaco vazio?

Vamos agora empilhar planos (estruturas 2-D) de forma a
construir estruturas 3-D

6



Vamos agora empilhar planos (estruturas 2-D) de forma a
construir estruturas 3-D
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HC CFC

Layer C

Layer B

Layer A

Vamos agora empilhar planos (estruturas 2-D) de forma a
construir estruturas 3-D
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C&/¢ J/a CCQ,A

/Jju ,

(a) Simple cubic (b) Body-centered cubic (c) Face-centered cubic
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https://www.youtube.com/watch?v=KNgRBQj9FS8
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CS

e Estrutura pouco comum, baixo factor de empacotamento
e Direccoes de maxima compactacao - arestas do cubo.

e Coordenacao#=6
(# n2 de vizinhos mais proximos, equidistantes)

(Courtesy P.M. Anderson)
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Volume de atomos por célula unitaria

APF = , .
Volume célula unitaria

*consideram-se esferas rigidas

e APF estrutura cubica simples= 0.52

—— <~ vyolume
h atomos ™ p Atomo
célulaunit 1 — 7 (0.5a) 3
2 =0. 3
. R=0.5a APF =
3™
a volume

Direccdes maxima compacidade

Contém 8 x 1/8 = célula unit

1 Célula unit 12
Adapted from Fig. 3.23,
Callister 7e.
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CCC

Body-Centered
Cubic Unit Cell

https://www.youtube.com/watch?v=KNgRBQj9FS8
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CCC

e Atomos tocam-se ao longo da diagonal espacial do cubo

--Nota: Todos os atomos sao iguais; o atomo central apresenta outra cor para
facilidade de visualizacao

ex: Cr, W, Fe (o), Tantalo, Molibdénio

e Coordenacao #=28

Adapted from Fig. 3.2,
Callister 7e.

2 dtomos/célula unit.: 1 centro + 8 vérticesx 1/8 ,

(Courtesy P.M. Anderson)
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» APF CCC =0.68
J3a

L.

J2 a

Direccao de maxima
compactacao:
length = 4R =J§a

atomos
4 volume
célula unit T 2 ‘3‘ TU (\]§a/4)3 atomo
APF =
3 volume
a° <« Adapted from 15

célula unit Fig. 3.2(a), Callister 7e.
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CFC

Face-Centered
Cubic Unit Cell

https://www.youtube.com/watch?v=KNgRBQqj9FS8
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CFC

e Atomos tocam-se ao longo da diagonal espacial.

--Nota: Todos os atomos sao iguais; o atomo central apresenta
outra cor para facilidade de visualizacao

ex: Al, Cu, Au, Pb, Ni, Pt, Ag
e Coordinacao# =12

4 atomos/cél. unit. : 6 face x 1/2 + 8 vértices x1/8
(Courtesy P.M. Anderson)
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CFC

Direccdes de maxima compacidade:
Comprimento =4R =J_2 a

e APFCCC=0.74

Célula unitaria contém:
6x1/2+8x1/8
= 4 atomos/cél. unit.l

atomos . p ; volume
2 - — 2a/4 ——
cél. unit. 4 2 P (\]_ /4) Ztomo
APF = |
volume
S a° < s

Callister 7e. Cél . Unit-



EMPILHAMENTO PLANOS ATOMICOS

https://www.youtube.com/watch?v=KNgRBQqj9FS8
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HC

e ABAB... sequéncia empilhamento

« 2D

Plano superior

A
B Plano médio
A Plano basal
e coordenacdo # =12 6 atoms/célula unit
e APF=0.74 ex: Cd, Mg, Ti, Zn
° C/G =1.633 Adapted from Fig. 3.3(a),

Callister 7e.
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a=b=c

-
-
)
>
o
o}
=
>
=

ORTHORHOMBIC

asbsc
o= p=y=90°

HEXAGONAL
a=b=c
o=p=90°

vy =120°

MONOCLINIC
azxb=zc
o=y=90°

B = 120°

TRICLINIC

azbec
oxp=xy290°

Bravais Lattice

= - » '.' “ " ‘-
auaoaloxakoN,
TRIGONAL
P a=b=c P
o=p=y=90°

4 "Iyxes of Unit Cell
= Primitive
I = Body-Centred
F = Face-Centred
C = SideCentred

+
7 Crystal Classes
— 14 Bravais Lattices

7 Crystal Classes with 4 possible unit cell types
Symmetry indicates that only 14 3-D lattice types occur
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Li Metal Elements from the Periodic Table

Na|@g) ()
16 ©OVEHHODSO
18 OOMHOOS BB S
Cs|[Ba]  (Lu)(Hf)[Ta|[wW ..@@@.@.

La Pr) (Nd/ Pm’ Sm’ [Eu @@@
cp < ()

(Cubic Close Packing)  (Hexagonal Close Packing) (Body Centered Cubic) (4H) (Other)
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NOMENCLATURA EM ESTRUTURA CRISTALINA

REDE CRISTALINA

CELULA UNITARIA CONVENCIONAL
CELULA UNITARIA PRIMITIVA

PARAMETROS DE REDE

SISTEMAS CRISTALINOS

REDES DE BRAVAIS
NUMEROS DE COORDENACAO
ELEMENTOS DE SIMETRIA
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Densidade teodrica

Massa da célula unitaria

Densidade = p = : —
Volume da célula unitaria
o = n A
Ve Ny
onde n = numero de atomos / célula unitaria

A = massa atomica
V. = volume da célula unitaria = a* para cubos
N, = numero de Avogadro

= 6.023 x 1023 dtomos/mol

25



e Ex: Cr(BCC)
A =52.00 g/mol
R=0.125 nm
n=2

a = 4R/3 = 0.2887 nm

atomos
célula unit ™2 52.00 <*— mgol Ptedrica = 7.18 g/cm?
_ Pexp =7.19 g/cm?
a3
volume el atomos

26
célula unit mol
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Em geral:
P metais > P ceramicos > P polimeors
30 —
Porqué? 20 —
Metais apresentam...
* elevado empacotamento 10 —

(ligacao metalica) —_

e frequentemente elevadas massas aIc’zm})cE

™
4 —

Ceramicos apresentam... 3

e empacotamento inferior
e frequentemente elementos mais I@es2

g/cm

Polimeros exibem... 1
* baixo empacotmento
(frequentemente amorfos)
* elementos mais leves (C,H,0)

0.5
04 —

0.3 —
Compositos exibem...
e valores intermédios

Estrutura Cristalina de Sdlidos

: rafi ..
Metais/ G al te/ ] Compositos/
: Ceramicos/ Polimeros
Ligas : fibras
Semicond
. _ Based on data in Table B1, Callister
.g‘&tc'lnw *GFRE, CFRE, & AFRE are Glass,
® Tantalum Carbon, & Aramid Fiber-Reinforced
Epoxy composites (values based on
60% volume fraction of aligned fibers
® Silver, Mo in an epoxy matrix).
® Cu,Ni
gSteeIs
Tin, Zinc ) .
® Zirconia
® Titanium LA et
Diamond
. 8Sl nltr?de
® Aluminum iglanscsre?gda oGlass fibers

Silicon  ®*PTFE
®Magnesium o raphite

*GFRE*
gCarbon fibers
CFRE*

8Aramid fibers
i AFRE*

e00000
TIUUTV

iWood

Data from Table B1, Callister 7e.

27
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Cristais como elementos de construcao
e Algumas aplica¢coes de engenharia exigem monocristais:

--diamante monocristalino --pas de turbina

como abrasivo

Fig. 8.33(c), Callister 7e.
) ) (Fig. 8.33(c) courtesy
- (Courtesy Martlp Deakins, of Pratt and Whitney).
@ GE Superabrasives,
. § Worthington, OH. Used with
L@ permission.)

©

e As propriedades dos materiais cristalinos
relacionam-se com a sua estrutura

--Ex: Quartzo fractura mais facilmente ao

longo de alguns planos cristalinos do que
outros (Courtesy P.M. Anderson) 28
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e A maioria dos materiais em engenharia sao policristalinos.

BELSNE S - L4 MR Anisotropia

", Adapted from Fig. K, color

d inset pages of Callister 5e.

% (Fig. Kis courtesy of Paul E.

S PPR Danielson, Teledyne Wah
FO Chang Albany)

Isotropia

e placa de Nb-Hf-W

e cada “grao" é um cristal

e se 0s graos estiverem orientados alietoriamente, as propriedades do
material nao dependem da direccao!

e graos tipicos estao entre 1 nme 2 cm

. Pl ~ ’ . 30
(i.e., desde algumas a milhdes de camadas atdomicas)
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e Monocristal E (diagonal) = 273 GPa
. . . ~ f Data from Table 3.3, Callister
-propriedades variam com a direc¢ao ./. ze.
. . (Source of data is R.W.
. anISOtI‘OpIa. Hertzberg, Deformation and

Fracture Mechanics of
Engineering Materials, 3rd ed.,

-Exemplo: mdédulo de elasticidade John Wiley and Sons, 1989.)

(E) no Fe ccc ./.

E (aresta) = 125 GPa

e Policristal
-Propriedades podem ou L/Y ﬁ 200 pm Adapted from Fig. 4.14(b),

Callister 7e.

n3o variar com a direc¢do NI (Fie 4.14(0) s courtesy of LC.

PN T Smith and C. Brady, the National

/ S gg : Bureau of Standards,
Tl Washington, DC [now the

-graos orientados alietoriamente: e /3 National Institute of Standards

. . i : and Technology, Gaithersburg,
isotropia. - MD])

(Epoly iron — 210 G Pa)

-graos texturados, | ,
anisotropia. a1
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Polimorfismo

e Duas ou mais formas cristalinas para um material com a mesma
composicao quimica

Fe
liquido
titanium 1 1538°C
o, B-Ti
BCC
carbono —— 1394°C
diamante, grafite FCC
—1— 912°C
BCC
)
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p4 Coordenadas de Pontos

: Coordenadas do ponto do centro
Ay do cubo:

a2 2% 3 p
y a/2,b/2,c/2 V¥V
®
Z 120

" Coordenadas do vértice do cubo:
111

DR B

H__J

b y

33
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Direccoes Cristalograficas

1. Vector passa na origem (reposicionar se
necessario)

2. Projeccoes em termos das dimensoes da
célula unitaria

a,b,ec
3. Ajustar ao menor inteiro

4. Paréntesis recto, sem virgula

[uvw]
ex:1,0,% => 2,0,1 =>[201]

111 = [111]  barra superior significa valor negativo

Familias de direc¢bes <uvw> 34
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Adapted from Fig. 3.8(a), Callister 7e.

ex: B 1% -1,0

Direccoes cristalograficas HC

1. Vector passa na origem (reposicionar se

necessario)

2. Leitura das projec¢des em fungao de ay,
a,, a3, ou C

3. Ajustar a menores inteiros

4. Parentesis recto, sem virgulas

[uvtw]
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Direccoes cristalograficas HC

Os parametros de Miller-Bravais relacionam-se com os indices das
direccoes (u'v'w') da seguinte forma:

A
00011 |
(B [u'v'w'] = [uvtw]
| |
B 1
YT =—(2u'-v")
| P 3
L X
a,— ’-/l: + P [1170] V= §(2V'-u')
nioo) t =-(u +v)

Fig. 3.8(a), Callister 7e.

wW=w' 36
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Planos Cristalograficos

(110} Plane referenced to the
origin at point O

7 (001) Plane referenced to i /
i / the origin at point O

DI _____ e y v .
f;r i Other equivalent
/ e (110) planes

(b}
|{I 11) Plane referenced to
the origin at point O

Other equivalent

I
H,"‘ _____ (001) planes
/
__________ —y
(a)
Adapted from Fig. 3.9, Callister 7e.
P J f’rf N Other equivalent )

J (111) planes 37
X
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Planos Cristalograficos

e indices de Miller: inverso da intersepcdo axial do plano,
livre de fraccoes & multiplo comum.

e Planos paralelos tém os mesmos indices de Miller

e Algoritmo
1. leitura de intersepcao do plano com eixos , expressa
ema,b, c
2. Reciproco da intersepcao
3. Reducao ao menor inteiro
4. Entre parentesis, sem virgulai.e., (hk/)

38
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Planos Cristalograficos

exemplo a b ¢ £
1. Intercepcao 1 1 00 c
2. Reciproco 1/1 1/1 1/«
1 1 0
3. Redugao 1 1 0 ‘
) Y
4. Indice Miller (110) a b
X
4
exemplo a b C 1
1. Intercepcao 1/2 o o© C
2. Reciproco 1/% 1/o 1/
2 0 0
3. Redugao 2 0 0 -y
4. Indice Miller (100) a b 20
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Planos Cristalograficos

exemplo a b C 2
1. Intercepcao 1/2 1 3/4 c
2. Reciproco 1/%  1/1 1/%
2 1 4/3 N
3. Reducao 6 3 4 Y
a b

4. Indices de Miller (634)

Familia de Planos {hkl/}

Ex: {100} = (100), (010), (001), (100), (010), (001)

40
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Planos Cristalograficos

e Em estruturas HC

Exemplo: a, a, a; C
1. Intercepgao 1 00 -1 1
2. Reciproco 1 1/ -1 1

1 0 -1 1
3. Reducao 1 0 -1 1

4. indices Miller-Bravais  (1011)

Adapted from Fig. 3.8(a), Callister 7e.

41
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Densidade Linear

NUimero de atomos

e Densidade atdmica linear =LD =
Unidade de comp. do vector direc¢ao

[110]
ex: densidade linear Al na direccao
[110]
a =0.405 nm
a. # étomos\ ,
ID =——_={35nm '

comprimento —»N2a 42
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AT<912°C Fe tem estrutura ccc Densidade Planar

N2 atomos no plano/ unidade superficial
2D unidade rep

e 000 @9~ .,
100 O O O B
pO St 00000

s s o 00000

R (Fe) =0.1241 nm

atomos

2D unidade repetigab 1

1 7 7
atomos atomos
Planar Density = = > =121 =1.2 x 10%°

2 2 2
area Pl £4 3 R} nm L
3

43
2D unidade repeticao
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Fe (111) Densidade Planar
oo O atomos no plano
% ey ) © Atomos plano sup
7 ’;x N ¢ I ) o Atomos plano inf
b— & &/ / —
A D 2D A h = _a
(/ YV N ¢ \J 2
G—0——=8—= 1 atomo no plano/ unidade superficial
2
4 ./3 16 /3
- frea = 3 ah =\/§a2=\/§[_\/_R] B,
3 3

2D unidade de repeticao

~ 1
Densidade planar= _ 702810MOS _ | 570x 101 AtOmos

2 2
area et 16\/§R2 nm m

2D unidade de repeticao 3



radio microwaves infrared visible  ultra- X rays
waves light  violet

% visible light: 0.4 to 0.7 um
VNN

long wavelength i short wavelength
low fraquency The Electromagnetic Spectrum high frequency

gamma rays

Wilhelm Roentgen:
Fisico alemao,
Nobel da Fisica, 1901

;;»." Anna Bertha Roentgen,
1895

o o . Primeira imagem raios-X
Descoberta raios-X: 0.5 A<1<25A '

45
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Difraccao de Raios-X

d
' \\ ) ! /
0 9
5 f
)
G '
_ko
K — I{o = G(nh nk nl) = Qd(h k1) sinf = nA — Ed(nh nk nl) sinfl = A
Lei vectorial de Bragg Lei escalar de Bragg

Difrac¢ao de raios-X: 1912 Lei de Bragg: 1913

William Lawrence Bragg:
Fisico inglés,
Nobel da Pisica, 1915

Max von Laue:
Fisico alemao,
Nobel da Fisica, 1914

46
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Difraccao de Raios-X
Electromagnetic Spectrum

1 Hz 1kHz 1 MHz Frequency (Hz)

1.0 10° 108 10° 1012 1013 108 1071 103

I I o | ]Inkarel:l IUIt]ravic:!Iet] H |

_ FM,TV O
Long Radio Waves Microwaves Visible Light Gamma Rays
AM  short Radio Waves X-Rays

AN N N N N N S SN NN AN SN N N S —

10° 108 10° 1.0 10° 10% 10 1012 1015
Tkm 1m Tum 1nm

Wavelength, . (m)

Redes de difraccao tém de ter espacamentos da ordem de grandeza do
comprimento de onda da radiacao difractada

N3ao é possivel resolver distancias interplanares < A

Distancia interplanar - distancia entre planos atomicos cristalograficamente
equivalentes
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Difraccao de Raios-X

copper vacuun glass
X-Tays tungsten filament

; /// \ electrons ]
cooling water / %

/ / v i 2 Wz
‘/IIIIIIIIIII//II; (
N I »

\ I 7
N \\ i % to transformer
7 \‘
. |

m :

S o s 5 - .
NN > ///j
X-rays

metal focusing cup

DN

=

7

)

_

N

L

¢

beryllium window a,

Cross section of sealed-off filament x-ray tube.

E,. = —mv® =€V m=m, = 9.1 x lD_BlKg e =q.= 1.6 x 10 ¢

1
V =30000 V = v ~ 3¢ ¢ = speed of light

| R

48



I Estrutura Cristalina de Sdlidos

Johansson
Método de POs: monachromator .\ . detector
Usado no estudo de X-ray tector
source :
Soller slit

materiais policristalinos

Anti-diffusion slit

Anti-divergentslit _J/ / /  __.-e-"77%

Anti-diffusion slit A spinner
N 7 . :
Yo _.»" “— Goniometer circle:
-------- R radius
Johansson e “‘\(' /
monochromator 5~ N detector deplacement
’ 5% \ \ P
\
X-ray source Detector
Soller
slit

anti-divergent slit

capilary L
sample -

-
-
——————

R radius
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Difracgéo de Raios-X

Powder X-Ray Diffraction (XRD)




Estrutura Cristalina de Sdlidos

Difraccao de Raios-X

%
% N C%
% s
1.0 &
52 S refie
4 ) Reflexdes em fase

para deteccao de sinal

d Distancia

® interplanar
Intensidade deg
A medida do angulo critico, reflexdo X-ray __nr
Oc,permite o calculo da 2sindc
distancia interplanar, d. K
> 0

Adapted from Fig. 3.19, 51
Callister 7e. eC
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Difraccao de Rajos-X

Z 7 C
T . C
?¢>? R yr11m © a b y
8- 7 b y
S a b X (211)
S X 110 X
-5; ( ) (200) (2113
FC_.J _
£
) | (200)
MWW i ind bt ol ey

e L et

20 30 40 &0 &0 70 BO

Angulo de difracgéo 26
Frcvkre G200 Diffraction pattern for polyerystalling a-iron.

80 100

52

DRX a-Fe (ccc)

Adapted from Fig. 3.20, Callister 5e.
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Sumario
e No estado solido os atomos organizam-se em estruturas cristalinas
ou amorfas

e Estruturas cristalinas metalicas comuns ccc, cfc e hc.
NC e factor empacotamento atdmico sao idénticos em cfc e hc.

e E possivel prever a densidade (tedrica) volumica de um material,
desde que conhecidos a sua massa atomica, raio atomico e
geometria (e.g., cfc, ccc, hc).

e Pontos cristalograficos, direccdes e planos podem expressar-se

por indices.
Podem calcular-se ainda densidades lineares e planares.

53
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Sumario

e Materiais soélidos podem ser mono- ou poli-cristalinos.

Em geral, as propriedades de materiais monocristalinos variam
com a direccdo (i.e., sao anisotropos), mas sao em geral nao
direccionais (i.e., isotropicos) em policristais com graos orientados

de forma aleatoria.

e Alguns materiais exibem mais de uma forma cristalina.
Designam-se por polimorfismo.

e Difraccao de Raios-X € usada para a determinacao da estrutura
cristalina e de distancias interplanares.

54
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Problemas

55
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A temperatura ambiente, o tantalo (Ta) apresenta estrutura cristalina ctibica de corpo centrado
(CCC) sendo o seu raio atomico 0.143 nm e o seu peso atomico 180.95 g/mol. Nilmero de

Avogadro = 6.023 x 1023 /mol. Calcule / indique:

(a) o parametro de rede do Ta; 0.3302 nm

Ar = /3q e q = A — 4x0.143 _ 3309 ),

VEERE

(b) o nimero de dtomos existentes em 1 em? de Ta; 5.553 x 1022 .ﬂ’,t.t:)Inr:)s/cnl:3
N Sx g+l 2 21 22 3
v = © 3302x10_T)3 =5 3?:093 x 102+ = 5.555 x 10<< atomos /em

(c¢) a densidade tedrica do Ta; 16.68 g/cmg

= & % m) =5.555 x 1022 x - 012832;51%23 22X B0 5 1071 =16.68 g/em?

]
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(d) o nimero de atomos que existem num milimetro quadrado dos planos {110} do Ta;
1.297 x 1013 sitcwmos/mm2

1
dxT+1
%‘T-: B! :‘/E: \/5_62: ﬁz><1012:1.297><1013ﬁ,t011105/mm2
V2axa  a?  (0.3302x1070)2  0.3302

(e) a distancia interplanar dos planos {110} do Ta; 0.2335 nm

2a a 0.3302
dyroy = Y20 _ @ _ = 0.2335 nm

{110} 2 V2 V2
(f) o angulo 20 para o qual ocorreu a difraccio (de primeira ordem) pelos planos {110},
sabendo que a estrutura cristalina do T'a foi determinada utilizando difraccao de raios-X cujo
comprimento de onda era A\ = 0.1541 nm; 38.532¢
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2.1.2,12
Qd(hkl) sinf = n\ < 2———%______sinfl = n)\ < sinf = n)\\/h, ng +l

Vh2+k2 412

_ 1x0.1541xv2 _ B o B ,
= L ePaRntE = 0.329997 = 0 = 19.269° = 26 = 38.538

o) os indices das direccoes de maxima compacidade contidas no plano (011) do Ta: [111] e [111
g G P P ;
[111]

[111]

(011)

(h) o nimero de atomos que existem num milimetro das direc¢oes referidas na alinea (g).
3.496 % 100 atomos /mm

1
N QX_2+]_ _ 2 2

i = £ = — = 3.497 x 106 atomos/mm
L V3a V3a  v/3x%0.3302x100 /
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O zircémio (Zr) apresenta estrutura cristalina hexagonal compacta, sendo a razao c/a = 1.593.
A densidade do Zr é 6.51 g/cm3 e o peso atdmico 91.22 g/mol. Numero de Avogadro =
6.023 x 1023 / mol.

(a) A rede cristalina do Zr é:

1 hexagonal compacta
2 hexagonal
3 hexagonal de bases centradas

Estrutura hexagonal compacta = rede hexagonal + unidade estrutural com dois atomos por
n6, com coordenadas (0, 0, 0) e (2/3, 1/3, 1/2)

(2/3, 1/3, 1/2)

(b) O peso de um atomo de Zr é:



i
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1 15.145 x10~ 20 kg
2 91.22 x1073 kg
3 15.145 x10722 g
91.22 | —23 —26
my = — 15.145 x 10 — 15.145 x 10740 K
1™ 6.023x 1023 g g
(¢c) O volume da célula convencional de Zr é:
1 13.959 x 1023 ¢m3
2 6.980 x 10723 ¢m3
3 6.980 x 1027 13
1.9,1
(12X 7 +2x 5+3) xmy 61 AR —23 _
p = L =V =1 = XXl = 13950 x 10723 om3
(d) O parametro de rede a do Zr é:
1 3.231 x1070 em
2 0.5147 nm
3 0.3231 nm

: 0 2
V=—cx6x asm%O X0 _ 1593 g x 6 x & i/g _ 1.593>§LGX\/§ B =a= 3 AV
1.593x6x+/3

-

. - —93 ,
_ 3/4x13.959x10 _3/_4x13959 . 10=8 _ 3931 % 10=8 em — 0.3231 1m
1.593%x6x\/3 1.593%6x/3
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(e) O raio atémico do Zr é:

1 0.2574 nm
2 1.615 x10~8 em
3 1.615 nm

a:2riw%:%::&%ml:01Mﬁnm::LMEXID_8mn

(f) Os indices de Miller-Bravais dos planos de maxima compacidade do Zr sao:

1 (0002)
2 {0001}
3 {1100}

(g) A densidade atémica planar, em atomos/mm2, dos planos referidos na alinea (f) é:
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1 9.579 x 1012
2 1.106 x 100?
3 1.106 x 1013
N _ 3 2 9
A 6 x 4510 5200 Xa v3a2 V3%0.32312

= 11.06 .?itoIIL::-s/llI:a2 —~ 1.106 x 1013 {-it01’110'3/1’111112

(h) Os indices dos direcgdes de maxima compacidade contidas nos planos referidos na alinea (f) sao:

1 [100], [010], [110]
2 [100], [010], [110]
3 < 100 >

[100]
62
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Indique os indices das direccoes e dos planos representados nas figuras.

1/2

1/2
1/3

" 1/2,1/2

-

(0,0,2/3) — (1,1,1/3) = (1 — 0,1 —0,1/3 —2/3) = (1,1.—1/3) = [331]
(2/3,1,1) = (0,1,1/2) = (0—2/3,1 —1,1/2 — 1) = (—2/3,0,—1/2) = [403]

(1,0,1/3) — (1/2,1,1/2) = (1/2—=1,1—0,1/2 —1/3) = (—1/2,1,1/6) = [361]

S Q W o=

(1,0,1/2) — (1/2.1/2,0) = (1/2 = 1,1/2—0,0 = 1/2) = (—1/2,1/2.—1/2) = [111]



A:

B :
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fz
A
1/2
|
|
:
172
i -+y
1/2
+x/
l/x _
1/2,—1/2, 00 Lz, 2,-2,0 = (110)
l/x
1,1/2,1/2 1z, 1.2,2 = (122)

T 2/3

3/4

3/4

e - Y/

U4
+ X
o 2/311/4 _ 2(/13 = a=2/3x12/5=8/5
l/x
8/5,2/3,00 —— 5/8,3/2,0 = (5120)
1/x 3
D: oo,-1,3/4 —— 0,-1,4/3 = (034)

64
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Desenhe em cubos unitarios
(a) os planos com os seguintes indices de Mﬂler i) 123)j ii) (012); i) (331 iv) (122);  v) (235)

(b) as direcgoes com os seguintes indices: i) [123]; i) [012]; 44i) [331]; [122];  v) [235]
(123] (012) (331) {122} (235)

YN ESE

[123] [012] [331] [122] [235]



![i Estrutura Cristalina de Sélidos

C A Videos
e Rede cristalina, estruturas cubicas

Cubic Unit cells and their origins
https://www.youtube.com/watch?v=KNgRBqj9FS8

CBSE 12 Chemistry The Solid State - Unit Cells - Number Of
Atoms In A Unit Cell

https://www.youtube.com/watch?v=qAeaHYSX0hs

Unit Cells: number of atoms in unit cells

https://www.youtube.com/watch?v=qAeaHYSX0hs&list=PLuYz-
_GLeNGB5wtmhKc76LbYN1kHV2ms;j

Rede cristalina, estrutura hexagonal

Heaxagonal close packed structure
https://www.youtube.com/watch?v=uKpr-9vmgsc

Close packed strutures
https://www.youtube.com/watch?v=tUItBO-7R40 60
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Videos

e Materiais Policristalinos
SME Sociey of Manufacturing Engineering

e Indices de Miller
Calcul of (001) or (110) planes density in cfc structure
https://www.youtube.com/watch?v=FOuEf VntPMo
https://www.youtube.com/watch?v=5eVSg 4j Pm8
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