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I Problemas Estrutura Cristalina

Problema 1 Determine o factor de compacidade Vo/Vt para as estruturas cs, ccc e cfc.



Problema 2 Determine o número de coordenação para as estruturas cs, ccc, cfc e hcp.

cs: NC = 6

ccc: NC = 8

cfc: NC = 12

hcp: NC = 12
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Determine a distância ao centro geométrico de um triângulo equilátero. Esta distância é útil para

calcular a razão c/a ideal numa estrutura hexagonal compacta e a razão crítica r/R na coordenação

triângular em cristais iónicos.

Problema 3
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Para a estrutura hexagonal compacta: a) indique a rede cristalina e a unidade estrutural; b) mostre

como os 3 átomos a meio do prisma hexagonal resultam da aplicação das coordenadas (2/3, 1/3,

1/2); c) determine a razão c/a ideal; d) determine o factor de compacidade Vo/Vt teórico.

a)

b)

Aplicando o vector (2/3,

1/3, 1/2) a todos os nós do

prisma, apenas 3 dos

átomos gerados ficam

dentro do prisma.

Aplicando o vector (2/3, 1/3) a

partir de um vértice, obtém-se o

centro de um triângulo equilátero.

Problema 4
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c)

d)

Os átomos tocam-se segundo as arestas do hexágono:

igual à estrutura cfc

Problema 4 
(cont.)
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Indique os índices das direcções indicadas na figura.Problema 5
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Indique os índices dos planos indicados na figura.

Problema 6
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Determine a área por nó para os planos (100), (110) e (111), para as redes cs, ccc e cfc.

planos mais compactos

Problema 8
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planos mais compactos

planos mais compactos

Problema 8 
(cont.)
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Problema 9 
(cont.)
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Problema 9 
(cont.)
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In a X-ray diffractogram of a cubic substance, done with radiation CuKa (l = 1.542 Å), peaks were

observed for diffraction angles of 24.6o, 28.2o, 40.4o, 48.0o, 50.2o, 58.6o, 64.4o and 66.2o. Determine

the plane indices for each diffraction angle, the type of lattice and the lattice parameters. Knowing

that this molecular substance has a density of 8.31 g/cm3 and a molecular mass of 312 g/mol,

determine the number of molecules per lattice node.

Problema 10Problema 10
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(hkl)

24.6 0.04538 1.00000 3.00000 3 (111)

28.2 0.05935 1.30775 3.92325 4 (200)

40.4 0.11923 2.62727 7.88182 8 (220)

48.0 0.16543 3.64539 10.93616 11 (311)

50.2 0.17995 3.96513 11.89538 12 (222)

58.6 0.23950 5.27732 15.83197 16 (400)

64.4 0.28396 6.25705 18.77115 19 (331)

66.2 0.29823 6.57150 19.71449 20 (420)

2q sin2q sin2q / sin2q1 sin2q / sin2q1 x 3 h2 + k2 + l2

Problema 10 
(cont.)

Problema 10
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Problema 11 
(cont.)
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Problema 11 
(cont.)
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Problema 11 
(cont.)
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Problema 11 
(cont.)
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Problema 11 
(cont.)
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Problema 12 
(cont.)
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Problema 12 
(cont.)
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Problema 12 
(cont.)
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Sabendo que a energia de formação de uma lacuna no Al vale 0.76 eV, determine: a) a concentração

de equilíbrio de lacunas, por m3, no Alumínio puro a 500 oC; b) a fracção de lacunas no Al a 600 oC.

Dados: rAl = 2.7 g/cm3, MAl = 26.98 g/mol, K = 1.38 x 10-23 JK-1, 1 eV = 1.6 x x10-19 J.

a)

b)

uma lacuna por cada 105 posições atómicas!

Problema 13
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As deslocações movem-se preferencialmente em planos mais compactos, ao longo de direcções mais

compactas, naquilo que se designa habitualmente por um sistema de escorregamento. Determine

quantos sistemas de escorregamento existem nas seguintes estruturas cristalinas: a) CCC; b) CFC; c)

HCP.

CCC: os planos mais compactos são {110} e as direcções mais

compactas são <111>. Existem duas orientações diferentes para os

planos deste tipo que são paralelos ao vector dos z. Para o vector dos x e

dos y também existem duas orientações diferentes para os planos deste

tipo. Para cada orientação diferente dos planos existem 2 orientações

diferentes para as direcções mais compactas que vivem nesses planos.

Existem portanto 6 x 2 = 12 sistemas de escorregamento.

CFC: os planos mais compactos são {111} e as direcções mais compactas são

<110>. As direcções [111], que são perpendiculares aos planos (111), unem

dois vértices do cubo. Como existem 8 vértices no cubo, existem 4 orientações

diferentes para estas direcções, que correspondem a 4 orientações diferentes

para estes planos. Para cada orientação diferente dos planos existem 3

orientações diferentes para as direcções mais compactas que vivem nesses

planos. Existem portanto 4 x 3 = 12 sistemas de escorregamento.

HCP: os planos mais compactos são {001} e as direcções mais compactas são

<100>. Existe apenas uma orientação para este tipo de planos e existem 3

orientações para as direcções deste tipo que vivem nesses planos. Existem

portanto 1 x 3 = 3 sistemas de escorregamento.

Problema 14
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