anjos Atomicos

Fotografia de varios cristais
de fluorita CaF,




iIdade corresponde a forma de organizacao da

tura em um modelo ordenado e repetitivo de longo
cance, também denominado de arranjo de longo alcance.
EX.: metais e ligas

Quando o arranjo nao tem longo alcance a estrutura se torna
“amorfa”, ou seja, nao tem forma definida.

EX.: maior parte dos po limeros e ag"r‘s ceramicos



Fig. 3-1
Niveis de arranjos atdbmicos dos
materiais:

(a) Gases inertes monoatomicos
Nao possuem um arranjo
regular dos atomos.

(b,c) Alguns materiais incluindo
vapor d’agua, nitrogénio
gasoso, silicio amorfo e vidros
a base de silica possuem

~__arranjo de curto alcance.

(d) Metais, ligas metalicas, muitos
ceramicos e alguns polimeros
possuem um arranjo
ordenado de atomos/ions que
se estende através de todo o
material.




Fig. 3-2

(a) Tetraedro basico Si-O em vidros

(b) Arranjo Tetraédrico das ligacdes C-H
no polietileno.




A: Gases monoatdomicos
Sem Ordenacéao
Ex: gas argbdnio

D: Materiais Cristalinos
Arranjo ordenado de
curto e longo alcance

Policristalinos
Ex: metais, ligas
e maioria dos ceramicos

Monocristais
Ex: Si, GaAs

C: Cristais Liquidos
Ordenacéao de curto alcance

e de longo
Alcance em pequenos volumes.
Ex: polimeros LCD

Fig.3-4 Classificacdo dos materiais com base no tipo de arranjo atémico.



Q Q Q
Qo
a . e
Cubico simples Cubico de faces Cubico de
centradas corpo centrado

Tet_ragonal Tetragonal de Hexagonal
simples corpo centrado

C e C I's e °I‘ O of'

»

Qo Q Q
Q
Q Q
C L C L C L ‘
Ortorrébmbico  Ortorréombico de Ortorrémbico Ortorrémbico
Simples corpo centrado de base centrada de face centrada

\

Romboédrico Monoclinico Monoclinico de Triclinico
simples base centrada

Fig. 3-5 — As 14 redes de Bravais, agrupadas em 7
sistemas cristralino.



f L

a b a

Cubico Ortorrémbico Hexagonal

Fig.3-6 Definicdo dos parametros de rede e seu uso nos sistemas
cristalinos cubico, ortorrbmbico, e hexagonal.



Estrutura

cristalinos

Angulos entre eixos

Volume da Célula Unitaria

Cubica a=b=c | Todos iguais a 90° a’
Tetragonal a=b#*c Todos iguais a 90° a’c
Ortorrémbico a+b#+c Todos iguais a 90° abc
Hexagonal a=b#*c dois iguais a 90° e um igual a 0,866a°c
120°
Romboédrico a=b=c Todos os angulos iguais e nenhum a®v1-3cos? a + 2¢cos® a
igual a 90°
Monoclinico a*b+*c Dois angulos iguais a 90°. Um abc.senp
angulo (p) diferente de 90°
Triclinico a*b+*c Todos os angulos sao diferentes e

nenhum igual a 90°

abcy1 - cos® a — cos? B — cos? y + 2COS a.COS 3.COS y




células unitarias

mos na ceélula

de rede (a)

de coordenacao ou coordenacao atébmica
de empacotamento atomico (FEA)

(D~
s_
QO

dentroda célula

e

volume de atom

V 0S
FEA =
volume da célula



es (CS)
Snacelula=1
ada canto (1/8 do volume dentro da céelula)
de rede (a) = a=2r
empacotamento atomico (FEA)

4 s 4 s
FEA=3___ -3 __052
a’ (2r)

Significa que do volume total da célula apenas 52% s&o ocupados.

NUumero de coordenacao = 6

| Representacéo do
modelo de esferas
rigidas na célula CS.

Representacao reduzida da célula CS



po centrado (CCC)

célula = 2
anto e 1 no centro da célula (8X1/8 +1)
0 parametro de rede a:

4r
rincinal (D)=4r =aJ3 ... a=—
pal (D) =

or de empacotamento atémico (FEA)

2><£711‘3 2><ﬂ7zf‘3

FEA = 3 __ 3 —=0,68

a’ (4ar)

3

Significa que do volume total da ceélula apenas 68% sao ocupados.
NUmero de coordenacdo = 8

Fisune 32 For the body-centered cubic erystal structure, () o hand sphere

unit cell representation, (&) a reduced-sphere unit cell, and (¢) an ageregate of
many atoms. (Figure () from W, G, Moffan, G. W, Pearsall, and 1. Walll, The
Structure and Properties of Materials, Vol. I, Struetere, po 510 Copyright © 1964
by John Wiley & Sons, Mew York. Reprinted by permission of Tohn Wiley &
Soms, Inc.)



ces centradas (CFC)
acélula =14
canto e ¥2 em cada uma das 6 faces
+ 6X1/2)
cao do parametro de rede a:

onal principal (D)= 4r = ay2 ..a =L

V2

Ficune .1 For the face-
centered cubic crystal
structure: (a) a hard
sphere unit cell
representation, (B a
reduced-sphere unit ccll,

4 3 4 3 and (c) an aggregate of
4 X — m" 4 X — ﬂf‘ many atoms. (Figure o
(o) 2 adapted from W. G
FEA = = = =) =074 Moffatt, G. W. Pearsall,
a3 3 ’ and J. Wullf, The Strucnire
4f' anid Properiies of
—— Marerials, Vol. I, Steucrire,
/2 p. 51 Copyright © 194 by

John Wiley & Sons, Mew
York, Reprinted by
permizssion of John
Wiley & Sons, Ine.)

Significa que do volume total
da célula apenas 74% sao ocupados.
NUumero de coordenacao = 12



ples (HS)

ada canto contribui com 1/6
m cada base contribui com 1/2
/6 + 2 x 1/2 = 3 atomos
pacotamento atomico (FEA) = 0,52
de coordenacao = 8




| compacta (HCP)

a cada atomo esta localizado no intersticio formado
mos de modo que cada atomo fica em contato com 6
m seu proprio plano, 3 no plano superior e 3 no plano

de atomos na célula = 6
1 atomo em cada canto contribui com 1/6
1 atomo em cada base contribui com 1/2
3 atomos entre as bases

12 X 1/6 + 2 X 1/2 + 3 = 6 atomos
Fator de empacotamento atomico (FEA) = 0,74
NUmero de coordenacéo = 12 A




IIhamento

FC e HC diferem pela sequéncia de
ual corresponde a ordem de formacéao das

Fioume .12 (@) A porlion
af i close-packed plang ol
atems; A, 0, and ©
pesitions are indicated,

(&) The A% stacking
sequence for close-packed
atoanie planes. { Adapted
froan W, G, Moffat, G, W,
Pearsall, and T, Walfil, The
Siruciire angd I’rujlwn'fq'.r r:jr
Muterrals, Yaol, 1, Sircture,
pe 50, Copyright & 1964 by
John Wiley & Sons, New
Yaork, Beprinted by
permssion of John Wiley &
Sons, Ine)

i)

B
A
Frone: .18 Close-packed plane stacking
seqquencs for hexagonal close-packed. \
(Addnpezd from W, G, Moflutt, G, W, Pearsall, 4
and 1, Wulll, The Strwcture and Properfies of
Muatericels, Vol. 1, Strecinre, p. 510 Copyright & A
1964 by John Wiley & Sans, Mew York,
Beprinted by permissicn of John Wiley & g
Sans, Ine)
B
A
fal iB)

Provme 304 () Close-packed stacking sequence for fuce-centered cubic, (5) A
comer has been removed ta show the relation between the stacking ol close-
packed planes of atoms and the FCC erystal structure; the heavy triangle owtlines
a (111 plang, (Figere (b} from W, G, Moffalt, G W, Pearsall, and 1. Wulll, The
Strucire and Propersies of Marterials, Vol, |, Sirncurre, p. 51, Copyright £ 1964 by
Joln Wiley & Sons, Mew Yok, Reprinted) by peauission of Julm Wiley & Sons,
Inc.}




Figure 3-20
The ABABAB stacking sequence of close-packed planes produces
the HCP structure.

Figure 3-21
The ABCABCABC stackin
sequence of close-packed
planes produces the FCC
structure.




No CFC, o &tomo da face é
compartilhado por duas
células unitarias

Cada atomo do canto é
compartilhado por 8

células unitarias

Cubico simples Cubico de corpo Cubico de face
centrado centrada

(b)
Fig. 3-7 (a) llustracdo mostrando o compartilhamento de

atomos da face e do canto. (b) Modelos de arranjos: CS, CCC e
CFC.




Ie guimica pode apresentar diferentes

e Carbono Diamante

Ficver 13,17 The structore of graphite.

Froome 1316 Scanning
eleciron micrograph of

Frovme 1515 A unit cell for the diamond cubic a digmond thin Alm in
3 C('I crvstal structure. which is shown
B A 1] numercus miltifeceted
Iy .}1{_ microcrystals, [0
Ii‘,.--"h;“x ik, {Fhotograph courtesy | 8
R . ™ of the Norlen 18
f- ~ \\D Company.p
Wl L3
(1 2l




a—s] P

CcC CFC

Fig.3-8 RelacOes entre o raio atbmico e o parametro de rede no sistema cubico.




Fig.3-9
llustracéo de coordenacao atdmica

@

CS — cada atomo esté ligado
a seis outros atomos

CCC - cada atomo esta ligado
a oito outros atomos.




Volume = af - ¢, - cos 30°

Fig.3-10

Estrutura hexagonal
compacta (HCP) a
esquerda e sua
célula unitaria.




TABLE 3-2 M Crystal structure characteristics of some metals

Atoms Coordiantion Packing
ag Versus r per Cell Number Factor Examples

Simple cubic (SC) ap = 2r Polonium (Po),
o«-Mn
Body-centered cubic (BCC) ao=4r/V3 : Fe, Ti, W, Mo, Nb,

Ta: I5; Na, ¥, Z5. CF
Face-centered cubic (FCC) ap = 4r/\/§ Fe, Cu, Au, Pt, Ag, Pb, Ni
Hexagonal close-packed (HCP) a0 =2r Ti, Mg, Zn, Be, Co, Zr, Cd
co ~ 1.633ag




Fig. 3-11

Coordenadas de pontos selecionados na célula
unitaria. O numero se refere a distancia a partir da
origem em termos de parametros de rede.




Fig. 3-12

Direcdes cristalogréaficas e suas coordenadas.




Fig. 3-13

Equivaléncia de uma
familia de direcfes
cristalograficas nos
sistemas cubicos.




Tab. 3-3 Direcdes da familia <110> no sistema cubico




Fig.3-14

Determinando a distancia de repeticao,
densidade linear e fracdo de
empacotamento para a direcdo [110] no
cobre CFC.

Distancia de repeticao = %«/an
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Tab. 3-4 Planos da familia {110} no sistema cubico

(110)
(101)
(011)

(110}3 110)

(101)
(011)

Nota: O negativo dos planos ndo sdo planos unicos




Fig.3-16

(010)

A densidade planar dos planos
(010) e (020) em uma célula CS.




(a) direcéo e;

(b) um plano dentro de uma
célula unitaria.




Fig.3-18 l.a, =8, =85 =00,C=
Indices do plano A:

3.(0001)

Indices do plano B:

3. (1121)




110] = [1120]

[010] =[1210]

Figure 3-19

Typical directions in the HCP unit
cell, using both three- and four-axi
systems. The dashed lines show
that the [1210] direction is
equivalent to a [010] direction.




TABLE 3-5 M Close-packed planes and directions

Structure Directions Planes

<1005 None
(111> None

(110) (111
(100%,<¢110> or <1120} (0001), (0002)




" | Octahedral '
11,4 | OL_Tetrahedral

131
444

Figure 3-22 The location of the interstital sites in cubic unit cells. Only representative sites are
shown.




TABLE 3-6 M The coordination number and the radius ratio

Coordination Number Location of Interstitial Radius Ratio

Linear 0-0.155

Center of triangle 0.155-0.225

Center of tetrahedron 0.225-0414

Center of octahedron 0.414-0.732

Center of cube 0.732-1.000




Figure 3-23 (a) The cesium chloride structure, a SC unit cell with two ions (Cs™ and Cl~) pe
lattice point. (b) The sodium chloride structure, a FCC unit cell with two ions (Na™ and Cl ) pe
lattice point. Note: lon sizes not to scale.




Flourite cell Plan view

(a) (b)

Figure 3-25 (a) Fluorite unit cell, (b) plan view.



Figure 3-27
Corundum structure of alpha-alumina («-Al>03)




Figure 3-28

(a) Tetrahedron and (b)
the diamond cubic (DC)
unit cell. This open
structure is produced
because of the
requirements of covalent
bonding.



Figure 3-30
The silicon-oxygen tetrahedron and
the resultant f-cristobalite form of

silica.




a=741A
b=494 A
c=255A

O Hydrogen

Carbon

Figure 3-31

The unit cell of
crystalline polyethylene
(not to scale).




Figure 3-32

(a) Destructive and (b) reinforcin
interactions between x-rays and
the crystalline material.
Reinforcement occurs at angles
that satisfy Bragg’s law.




Powdered
sample

X-ray detector
()

(200)

(111)

Intensity

| [ | | | 1 | | 1 |
0 10 20 30 40 50 60 70 8 90 100 110
28

(b)

Figure 3-33 (a) Diagram of a diffractometer, showing powder sample, incident and diffracted
beams. (b) The diffraction pattern obtained from a sample of gold powder.




