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'ﬁ Il Problemas Estrutura Cristalina

Problema 1
NC =8 CsCl

ﬁ > 0.732 CaF, Unstable Stability Limit Stable

NC =6 NaCl
— > 0.414 TiO,
W . Cation O Anion

NC = ZnS

r

ﬁ > 0.225 A razdo raio do catidao / raio do aniao
T determina o numero de coordencdo em

cristais iGnicos e portanto a sua estrutura

Primeira regra de Pauling:

cristalina.
C=3

> 0.155

D= 2

O raio r dos catibes é geralmente menor
gue o raio R dos anides.
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Problema 2

Determine a razéo critica r / R para uma coordenac¢ao cubica, octaédrica, tetraédrica e triangular,

em cristais iénicos.

a—=2R
{\/ga:?r—i—?R
V3 x 2R = 2r + 2R
(V3—1)R =

,
— = 0.732
R

@ — 2R

NG

a=2r -+ 2R
V2 x 2R =2r + 2R
V2—1DR=r
T

— =0.414
R

{\/L—rﬂ—R
2R

=r+ R

Gl

mol
|
]
-
o
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Problema 3

Para a estrutura do CsCl, determine: a) a rede cristalina e a unidade estrutural; b) os nidmeros de
coordenacao NC; c) a razdo entre os raios do catido e do anido r / R; d) o parametro da rede a; €) o
factor de compacidade V,/V,; f) a folga entre os anides. Dados: ree+ = 1.74 A, ro- = 1.81 A,

> ﬂ‘
a) (1/2, 1/2, 1/2)
@
+ . =
b) (0, 0,0)
NCp 4+ =8 NC— =8
r 1.74
©) Cst _ S =096>0732 = NC=8
TCl_ .
2x 174 +2x 1.8
d) V3a=2r, 4 +2ry- = a= 75 =4.10 A
1,4 4
v, (8x g)%%l_ + Tﬁ%ﬁ $m(1.813 + 1.743)
t a 4.10
f d=a—2r— =410-2x 1.81 = 0.48 A
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Problema 4

Para a estrutura do NaCl, determine: a) a rede cristalina e a unidade estrutural; b) os niameros de
coordenacdo NC; c) a razéo entre os raios do catido e do anido r / R; d) o parametro da rede a; e) o
factor de compacidade V,/V;; f) a folga entre os anibes. Dados: ry,+ = 0.95 A, ro- = 1.81 A.

a)
(0,0,0)
b) + @o =
(1/2, 0, 0)
NCy 4 =6 NCo_ =6
c)
"Nat+ 095

=052>0414 = NC=6

Tol— 1.81

d) o4 =2r — 5+ 2 —5.52 A
) a=2ry 4+ =2x095+2x 181 =552 A

1 1\47,3 1, 1y4xw,3 |
Vo (Bxg+6xg)3r,, +12x g+ | _dx 3m(1.813 +0.95%) -
e) V; a3 5.529

V2a—4r, ., _ 2 % 5.52 — 4 x 1.81 ..
pod= 5 cl= _ V2x5. - O 028 A
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Problema 5

Para a estrutura do diamante: a) indique a rede cristalina e a unidade estrutural; b) mostre como os 4
atomos no centro dos cubos octantes resultam da aplicacdo das coordenadas (1/4, 1/4, 1/4); c)
determine o angulo que os atomos de carbono adjacentes fazem entre si; b) determine o factor de

compacidade V,/V..

+ =
(1/4, 1/4, 1/4)
(0, 0, 0)
a) . .

Os 4 atomos a mais do que a estrutura cfc, estdo no centro de 4 cubos octantes alternados.
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Problema 5
(cont.)

b) Aplicando o vector (1/4, 1/4, 1/4) a todos os nés da célula, apenas 4
dos atomos gerados ficam dentro da célula, em diagonais cruzadas.

0,1 0,1 1/2

/|
4

=
— = = = -
N

0,1 0,1

Os atomos tocam-se segundo a diagonal principal do cubo:

Vo (SX%—FGX%—I—LL)%?T?’:}_SX%WT?’_SX%ﬂ(Lg’“)?’:W\/g

Vi as N a3 N a3

= 0.340
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Problema 6

O brometo de tdlio (T1Br) apresenta estrutura cristalina de cloreto de césio (CsCl). Os pesos
atémicos e os raios iénicos do T1T e do Br— sfo0, respectivamente, 204.37 g/mol e 79.91 g/mol,

e 0.140 nm e 0.195 nm. Nimero de Avogadro: N 4 = 6,023 x 1023,/mol.
(a) Qual a rede cristalina do TIBr? ciibica simples

Estrutura. TIBr = Estrutura. CsCl = rede cubica simples + unidade estrutural com dois ices
por né, com coordenadas (0, 0, 0) e (1/2, 1/2, 1/2)

(b) Faga um esbogo da célula unitaria/estrutural do T1Br;

i

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

+ =

(0,0,0)

(c) Calcule o parametro de rede a do TIBr; 0.3868 nm

V3a = QTTE+ + QTB’."_ = a = \%(TTl“f’ + TB?’_) = \%(0_140 + 0.195) = 0.3868 nm
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Problema 6
(cont.) (d) Calcule o factor de compacidade iénica do T1Br; 0.7352

. (8x L) 3mr f’g _+1x3mr Tl+ %(0140%01953)
c:

a3 0.38683
(e) Calcule a densidade tedrica do T1Br, em kg/m ; 8154 Kg/m3

= 0.7353

1 PA Br PAIE
(8x3) Ny TNy 204.37+79.91 99 5 ;
P o 6.023 % 1023 % 0.38683 9 g/nm 5 g/m

(f) Calcule o ntimero de iﬁes/mm2 nos planos {011}, distinguindo entre ives 71T e Br—;
1.726 x 1012 i5es/mm?

!
- hiak: SV V2 _ V2 1012 9452 x 102 ides/mm?2
V2axa a2 (0.3868x1076)2 " 0.38682

. 12
= ides de TIT = ides de Br~ = 9‘452510 = 4.726 x 1012 ic”)es/“mfm2
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Problema 6
(cont.)

(g) Faga um esquema onde mostre a disposicio dos ides nas direc¢oes <111> do TIBr;

& JJ}

(h) Calcule a densidade linear nas direccoes referidas na alinea (g) distinguindo entre ives 711
e Br—; 1.4925 ices/nm

1

2% =+1
2 2 2 — 2.9853 ides/nm
V3a V3a  V3x0.3868 /

ives de T1T = ides de Br— = 2:9853 — 1 4927 ides /nm

N
L
= 2

i) Quais os indices das direcgoes da familia <111> que estao contidas no plano (110) do TIBr?
[111] e [111]

—~



!ﬁ Il Problemas Estrutura Cristalina

Problema 6
(cont.)
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Problema 7

Considere o 6xido de ferro (FeO) que apresenta a estrutura do NaCl. Os raios iénicos do Fe?t
e do 02~ sao, respectivamente, 0.087 nm e 0.132 nm Os pesos atomicos do Fe e do O sao,
respectivamente, 55.847 g/mol e 16.000 g/mol.

(a) A rede cristalina do FeO é:

1 cibica de faces centradas
2 cubica de corpo centrado
3 cubica simples

estrutura FeO = estrutura NaCl = rede cuibica de faces centradas + unidade estrutural com
dois ides por nd, com coordenadas (0, 0, 0) e (1/2, 0, 0)

-

(0, 0, 0)
+ . @ =
(1/2, 0, 0)
(b) O ntimero de coordenagiao do FeO é:
1 4
2 6

3 8
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Problema 7
(cont.)

NCOQ_:G NCF62+:6

(¢c) O parametro de rede (a) da célula estrutural do FeO é:

1 0.566 nm
2 0.253 nm
3 0.438 nm

a= 2TF€2+ + 2?’02_ =2 x 0.087 + 2 x 0.132 = 0.4380 nm

(d) A densidade do FeO, em g/cmS, é:

1 5.678
2 4.259
3 2.839

1L 1240 1y, PApe
(8xg+6x )N, " TUHI2XDX—F = 4 (55.847416.00)

p= a3 = 6.023x 1023 x0.43803
= 567.8 x 10™23¢g/nm? = 5.678 g/cm?

(e) A densidade planar, em ices por nandmetro quadrado, nos planos (110) do FeO é:
1 7.3715
2 14.743
3 5.5286
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Problema 7
(cont.)
N_4><i+4x%—|—1_ A ..
A~ 2axa V242
— 4 5 = 14.743 dtomos/ nm?
2x0.438

(f) A densidade linear, em ides por nandmetro, na direcgao [110] do FeO é:

1 6.4576
2 3.2288
3 4.8432
2x 41
N _2X91T /2
L™~ oa @
— [ﬁ% — 3.2288 atomos/nm




