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Problema 2 petermine o ndimero de coordenacao para as estruturas cs, ccc, cfc e hep.

ccc: NC =8

s

hcp: NC =12
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Problema 3

Determine a distancia ao centro geométrico de um triangulo equilatero. Esta distancia é util para
calcular a razdo c/a ideal numa estrutura hexagonal compacta e a razao critica r/R na coordenacéo
tridangular em cristais ionicos.
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Problema 4

Para a estrutura hexagonal compacta: a) indique a rede cristalina e a unidade estrutural; b) mostre
como os 3 atomos a meio do prisma hexagonal resultam da aplicacdo das coordenadas (2/3, 1/3,
1/2); c) determine a razao c/a ideal; d) determine o factor de compacidade V,/V; tedrico.

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

Aplicando o vector (2/3,
b) 1/3, 1/2) a todos os nés do
prisma, apenas 3 dos
atomos gerados ficam
dentro do prisma.
Aplicando o vector (2/3, 1/3) a
partir de um vértice, obtém-se o
centro de um triangulo equilatero.
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Problema 4

(cont.)
A
m Os &tomos tocam-se segundo as arestas do hexagono: ¢ = 27

2 2
9 a .9 c.9 a c
a” = (—= =) ==+ —
(5 + (57 =5+ 5
C) a &
9 <":>2 2 02<:>(C)2 8
-1 = — — — =
3 4 a 3
@ c 8
& — =4 /—=1.633
V3 a 3
2
d) Vo _ (2xgggxg+2xge8)gm®  Gxgmd _ gn(§)° o« = 0.740
3 :
Vi ax@xa \/ga,xﬁx@ag 3/—3 3\/5
c X6 x 5 < igual a estrutura cfc
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Problema 5 Indique os indices das direc¢des indicadas na figura.

1/2

1/2
1/3

—_—ty

" 1/2,1/2

3

A: (0,0,2/3) = (1,1,1/3) = (1—0,1—0,1/3 —2/3) = (1,1, —1/3) = [331]
B: (2/3,1,1) = (0,1,1/2) = (0—2/3.1—1,1/2—1) = (=2/3,0,—1/2) = [403]
C: (1,0,1/3) = (1/2,1,1/2) = (1/2— 1,1 —0,1/2 — 1/3) = (=1/2,1,1/6) = [361]

D: (1,0,1/2) = (1/2,1/2,0) = (1/2 = 1,1/2—10,0 — 1/2) = (—1/2,1/2,—1/2) = [111]
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Problema 6

Indigue os indices dos planos indicados na figura.

1/2

— - ——

1/2

1/2

o

1/x
A 1/2,-1/2,0 L,- 2,—2,0 = (110)

1/x
B: 1,1/2,1/2 L} 1,2,2 = (122)

T 2/3

3/4

3/4

/ 1/4

+ X

C: 2X311/4 = zf’ =a=2/3x12/5=8/5

1/

8/5,2/3, 00 2 5/8,3/2,0 = (51t

1/x
L,

D: o0,—1,3/4 0,—1,4/3 = (03
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Problema 7

Desenhe em cubos unitarios:
(a) os planos com os seguintes indices de Miller: ) 123), it) (012); i) 331 iv) (122);  v) (235).

(b) as direcgdes com os seguintes indices: 4) [123]; i) [012]; i) [331]; ) [122];  w) [235].
(123) (012) (331) (122) (235)

\/

LS

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




Problema 8

Determine a area por no para os planos (100), (110) e (111), para as redes cs, ccc e cfc.

S S N N A >

a a a
Y \
:__——————————' Y ;: A
9 9 V3 2
A — g2 A a2 A:\/_(IX\/_GQ _ V3a
2 2
'<’J_">. (100) : 4 = a? — a2 planos mais compactos
—] " N 8x1/8
A 2 a?
(110): == V2a© _ 502 14142
N 8x1/8
3 2
< A_ M
B (11): === 302 = 1.732a”
3
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Problema 8
(cont.)
A a2 9
100) : — = —a
A V2a? a? - 9
(110) : N 3« /551 = 7 = 0.707a planos mais compactos
2
< 4 a2 ,
(111) : — = —==—— 3a” =1.732a
N 60 X 3
360
A 2 2
< >~ (00): == - = = 0542
] A 2 02 2
- (110): = = V2a — 2 _ 070742
- N 8x1/8+2x1/2 /2
3 2 2
. A £G 3a
_'\._—/>' (111) : N = o0 2 \/_ = 0.433 a° planos mais compactos
360 X 3+ 3% 1/2
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Problema 9
A temperatura ambiente, o tantalo (Ta) apresenta estrutura cristalina ciibica de corpo centrado

(CCC) sendo o seu raio atémico 0.143 nm e o seu peso atémico 180.95 g/mol. Numero de
Avogadro = 6.023 x 1023 /mol. Calcule / indique:

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

Ar = /3q e q = AL — 4X0.143 _ 3309 1y

Y

- rd - ‘_‘J # -
(b) o nimero de aAtomos existentes em 1 em? de Ta; 5.553 x 1022 atomos/cm'3

1
Sxgtl  _ 2 2
(0.3302x 10— )3 0.33023

(c¢) a densidade tedrica do Ta; 16.68 g/cm:3

—_ 22 3

= 5.555 x 10

atomos /em

<=

180.95_ _ 5.565x180.95 191 — 16,68 g/em?

N 99
= - x m1 = H.5bHhH x 10-= x =
p=1y 6.023% 1023 023
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Problema 9
(cont.)
(d) o nimero de Atomos que existem num milimetro quadrado dos planos {110} do Ta;

1.297 x 1013 Eitn:)nltas/nlnl2

1
Adx 341
f-)f: 2! :\/25: V2 — = \/EQ><1012:1.29'."')(10135’11;011108/1111112
V2axa a (0.3302x10—0)2 ~ 0.3302

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

_ V2a _ @ _ 03302 _ (o335 0

di10} = 72 \/— V2

(f) o angulo 26 para o qual ocorreu a difraccdo (de primeira ordem) pelos planos {110},
sabendo que a estrutura cristalina do Ta foi determinada utilizando difraccao de raios-X cujo

comprimento de onda era A = 0.1541 nm; 38.532¢
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Problema 9
(cont.)
2. 12,2
207y S0 6 = N &5 2——10 sinf = nA & sin § = LAV HRTL]
Vh24 k2412 a
~ 1X20>'<105 %6(2\/5 — 0.329997 = 6 = 19.269° = 20 — 38.538°

(2) os indices das direccoes de méaxima compacidade contidas no plano (011) do Ta; [111] e [111]

[111]

[111]

(011)

(h) o nimero de atomos que existem num milimetro das direc¢oes referidas na alinea (g).
3.496 x 109 atomos/mm

L i 2 3.497 x 108 Atomos/
—_ = — — = . 4 ATOIMNOS /1IN
L V3a V30 /3%0.3302x 100
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Problema 10

In a X-ray diffractogram of a cubic substance, done with radiation Cuy, (A = 1.542 A), peaks were
observed for diffraction angles of 24.60, 28.20, 40.40, 48.00, 50.20, 58.6°, 64.4c and 66.2°. 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.

7z and writing Bragg’s law, 2dsin ) = nA, for n = 1:

. o (43
For the cubic system d = IR E)2

2 @ X 0= (24 k2 1)
= = . sin“f = — .
h2 + k2412  4sin?0 4a?

Dividing this equation by the corresponding equation for the smallest angle 6;:

sin? @ B h? + k2 4+ |2
sin®6; hi+ k% + 12

sin? @ increases with @ € [0, 90°] and h?+k>+1? is an integer, so sin? 8/ sin? 6, is a ratio > 1 between
two integers. Multiplying sin? #/sin? §; by increasing integers p, at some point p = h? + k2412
and the result becomes an integer ¢ = h? + k? + I? for each angle 6.
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Problema 10
(cont.) 2¢ sinz20 sin20/sin20;  sin20/sin20; x3 h2 + k2 + |2 (hkI)
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 527732 15.83197 16 (400)
64.4 0.28396 6.25705 18.77115 19 (331)
66.2 0.29823 6.57150 19.71449 20 (420)

Only planes with indices h.k,l all even or all odd are observed, so the lattice is face-centered.

As the substance is cubic, the Bravais lattice is cI'. After identifying the planes (hkl) the lattice

parameter a can be calculated, using for example (111) data:
A2 3 x 1.542°

a® = (h* + k* + 1% =

—— = = a=06.27 A
4sin“f 4 x 0.04538

The density and molecular weight of the substance are known so the number of molecules per
cell can be calculated:

mass / cell = p x a® = 8.31 x (6.27 x 107°)3 = 2.05 x 1021y

2.05 x 10721
molecules / cell = 2 =13

6.023x 1023

= 3.96 =~ 4

The cF lattice cell contains 8 x 1/8 46 x 1/2 = 4 nodes so there must be 1 molecule / node.
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Problema 11

Determinou-se a estrutura cristalina de um material metalico utilizando raios-X cujo compri-
mento de onda era 0.1542 nm. Obteve-se o espectro de difraccao representado na figura abaixo.
Niimero de Avogadro: N = 6.023 x 1023 / mol.

20=38,4°
100
A =0.1542nm (CuK,-radiation)

w
£
]
-
% 60 ” 20=44 4°
g
2 401 e
3 yogs.a0 205779
v
g 20 26-82,5°

'W-\——J

0 L1

20030 40 50 60 70 80) 9 100 110 120
20 (degrees)

(a) Qual a estrutura cristalina do metal? Assuma que esta s6 pode ser CS, CCC ou CFC.
Justifique a sua resposta; CFC
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Problema 11
(cont.) Estrutura Planos
CS (hkl) quaisquer

CcCC h+k+1 = par
CFC h k]l da mesma paridade

Lei de Bragg: Qd(hk’l) sin @ = nA No sistema, ctibico: d(hkl) = \/h2fk2+12

2 a sinf = n\ < 4L sin2 @ = n2\2 = sin? § = ﬂ(hg + 2 + 12)

\/hQ + 2412 h2+ k212 4a?

Sill2 91 _ (hQ—Fk‘Q—Hg)l
sin2 @y (h2+k2+12),

Método simples:

Estrutura  (hkl); (hEl)9 sin? Bl/sing 6o

CS (100)  (110) 0.5
CCC (110)  (200) 0.5
CFC (111)  (200) 0.75

sin?6;  sin2(38.4/2)
sin 0y sinZ(44.4/2)

Pela figura: = 0.758 =~ 0.75 = Bstrutura CFC
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Problema 11
(cont.)

Método geral:

sjn2 ) X Siﬂ2 H
20 9 sin 6 sin29  sin20;  sin?0] pZ4r22 (hkD)
38.40 19.20 0.328867 0.108153 1.000000 3.000000 3 111
44.40 22.20 0.377841 0.142764 1.320012 3.960037 4 200
65.40 32.70 0.540240 0.291860 2.698574 8.005722 8 220
77.90 38.95 0.628642 0.395191 3.653988 10.961963 11 311
82.50 41.25 0.659346 0.434737 4.019637 12.058911 12 222

Todos os angulos verificam a regra valida para estruturas CFC

(b) Calcule o parametro de rede a do metal; 0.4061 nm

__nA 2 | 1.2 2 1x0.1542 0.
a_zsingx/h k24 _—gsin382-4‘/§_0'4061 nm

(c) Considerando os metais indicados na tabela abaixo, identifique o metal; Aluminio (Al)
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Problema 11 R ]
( Metal Estrutura Parametro de rede (nm) Peso atomico
cont.)
(g/mol)
a c
cromio CCC 0,289 52,00
ferro-a CCC 0,287 55,85
molibdénio CCC 0,315 95,94
aluminio CFC 0,405 26,98
cobre CFC 0,3615 63,54
niguel CFC 0,352 58,71
cadmio HC 0,2973 0,5618 112,40
cobalto HC 0,2507 0,4069 58,93
zinco HC 0,2665 0,4947 65,37

Entre os 3 metais CFC apresentados, apenas o Al tem um parametro da rede semelhante ao
calculado na alinea anterior.

(d) Calcule o raio atémico do metal; 0.1436nm

Estrutura CFC: v/2a = 4r = r = v/2a/4 = /2 x 0.4061 /4 = 0.1436 nmn

(e) Calcule o volume por dtomo do metal; 1.674 x 107293
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Problema 11 3

3 0.40613
cont) V=g T o T~ T~ 040617 — 0.01674 nm? = 1.674 x 10722 13
8 2

(f) Calcule a densidade do metal, em kg/mS; 2676 Kg/m3

massa por atomo MA;XNA o 26.98X10_3/6.023X1023 B 26.98 % 103 —
volume por atomo a3/4 - 1.674%x10—29 — 6.023x1.674 -

2.676 x 103 = 2676 Kg/m>

(g) Considere que o plano do papel é o plano (002) da estrutura do metal. Indique a dis-
posicao dos atomos nesse plano; quadrado a X @ com atomos nos vértices e no centro do quadrado

(h) Calcule o niimero de EitDmOS/me no plano (002) da estrutura do metal; 1.213 x 1013

E’Ltcmms/rﬂnl2

N _ Al 2 1.213 x 1013 4tomos /mm?
= = = = 1.215 X atomos /mm~=

A a2 (0.4061x 10— 06)2
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Problema 11 -
(cont.) (i) Indique os indices das dire¢ées de maxima compacidade contidas no plano (002) da estrutura

do metal; [110] e [110]

[110]

[110]
(j) Calcule a densidade atémica linear das direcgées referidas na alinea (i); 3.483 x 100
atomos/mm
% = \/25 =3 4061/510_6 — 3.483 x 100 atomos/mm
a : X

(k) Suponha que existe no metal uma deslocagao cunha, cujo plano de escorregamento € o plano
(111). Indique os vectores de Burgers b mais provaveis para a deslocagao; %[UliL %[101], %[110]

| = 3[110] by = $[101] b3 = $[011]




|ﬁ | Problemas Estrutura Cristalina

Problema 12

O zircénio (Zr) apresenta estrutura cristalina hexagonal compacta, sendo a razdo c/a = 1.593.

A densidade do Zr é 6.51 g/cm3 e 0 peso atémico 91.22 g/mol. Niimero 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:
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Problema 12 - 96
(cont.) 1 15.145 % 10 . kg
2 91.22 x 1073 kg
3 15.145 x10722 ¢
91.22 , —923 —96
my = — 15.145 x 10 — 15.145 x 1020 K
1= 5.023%1023 g g

(c) O volume da célula convencional de Zr é:

1 13.959 x 10723 em3
2 6.980 x 10— 23 ¢m3
3 6.980 x 10~27 ;3
1 1
12x=42x =s+3)xm ) —23
,— 125 <2 )xmy Gy _ 15510728 _ 13050 5 1928
(d) O parametro de rede a do Zr é:
1 3.231 x1070 ¢
2 0.5147 nm
3 0.3231 nm

: 0 2
V = e x 6 x @8n60°xa _ 1 503 4 5 6 x & i/ﬁ _ 1.593>§LG><\/§ 03 = q=3 AV
2 1.593x6x/3

, —923 .
_ 3/4x13.959x10 _3/_4x13959 158 _ 3931 % 10~ em — 0.3231 nm
1.593%6x/3 1.593% 6% /3
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Problema 12
(cont.) (e) O raio atémico do Zr é:
1 0.2574 nm
2 1.615 x10~8 em
3 1.615 nm
a=2r=r="%= 0-32?31 — 0.1616 nm = 1.616 x 10~% em

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

1 (0002)
2 {0001}
3 {17001

(g) A densidade atémica planar, em 4tomos/mm?2, dos planos referidos na alinea (f) é
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Problema 12
(cont.) 1 9.579 x 1012
2 1.106 x 1098
3 1.106 x 1013
N 3 2 2
A = 6Xasin6209><a T V3a2 T V/3x0.32312

= 11.06 :—itt:mms,/nm2 = 1.106 x 1013 Eitmnos,/mm2

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

1 [100], [010], [110]
2 [100], [010], [110]
3 [100], [010], [001]

[100]
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Problema 13

Sabendo que a energia de formacéo de uma lacuna no Al vale 0.76 eV, determine: a) a concentracao
de equilibrio de lacunas, por m3, no Aluminio puro a 500 °C; b) a fraccao de lacunas no Al a 600 °C.
Dados: pa = 2.7 g/cm3, My, = 26.98 g/mol, K= 1.38 x 10-23 JK-1, 1 eV = 1.6 x x10-19 J.

93 —0.76x1.6x 1019
o Ne—Eu/kT _ PNA —Ey/kT _ 2.7 x6.023 x 107 7738,70=23 % (500+273.15)
My 26.98

a)

= 6.027 x 1022 x ¢ 1140 — g 72 1017 lacunas/cm?’ — 6.72 x 1023 lacunas/mg

—0.76x 1.6x10 1Y
) % _ o~ BEy/kT _ 1.38x10723%(6004+273.15) _ 4 15+ 10—5

uma lacuna por cada 105 posi¢cOes atomicas!
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Problema 14

As deslocacdes movem-se preferencialmente em planos mais compactos, ao longo de direccbes mais
compactas, naquilo que se designa habitualmente por um sistema de escorregamento. Determine
guantos sistemas de escorregamento existem nas seguintes estruturas cristalinas: a) CCC; b) CFC; ¢)
HCP.

CCC: os planos mais compactos sao {110} e as direccdes mais
compactas sédo <111>. Existem duas orientacdes diferentes para 0s
planos deste tipo que sao paralelos ao vector dos z. Para o vector dos x e
dos y também existem duas orientacdes diferentes para os planos deste
tipo. Para cada orientacdo diferente dos planos existem 2 orientagcbes
diferentes para as direc¢gdes mais compactas que vivem nesses planos.
Existem portanto 6 x 2 = 12 sistemas de escorregamento.

CFC: os planos mais compactos sao {111} e as direccGes mais compactas sao
<110>. As direcc¢Oes [111], que sao perpendiculares aos planos (111), unem
dois veértices do cubo. Como existem 8 veértices no cubo, existem 4 orientagdes
diferentes para estas direc¢des, que correspondem a 4 orientacOes diferentes
para estes planos. Para cada orientacdo diferente dos planos existem 3
orientacdes diferentes para as direcgcdes mais compactas que vivem nesses
planos. Existem portanto 4 x 3 = 12 sistemas de escorregamento.

HCP: os planos mais compactos séo {001} e as direccOes mais compactas sao
<100>. Existe apenas uma orientacdo para este tipo de planos e existem 3
orientacdes para as direccdes deste tipo que vivem nesses planos. Existem
portanto 1 x 3 = 3 sistemas de escorregamento.




