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4 NOCOES DE CRISTALOGRAFIA

Objetivos deste capitulo

Finalizado o capitulo o aluno sera capaz de:

e descrever a geometria, as posicoes atbmicas, os planos e direcoes
cristalograficas;

e calcular a densidade volumétrica, linear e planar dos sélidos metalicos.

4.1 Introducao

O estudo de planos e direcoes atbmicas € importante para:

e a determinagdo da estrutura cristalina: Os métodos de difragdo medem
diretamente a distancia entre planos paralelos de pontos do reticulado
cristalino. Esta informacdo é usada para determinar os parametros do
reticulado de um cristal. Os métodos de difragdo também medem os angulos
entre os planos do reticulado. Estes sdo usados para determinar os angulos
interaxiais de um cristal.

e analisar o comportamento da deformacao plastica: A deformacao plastica
(permanente) dos metais ocorre pelo deslizamento dos atomos, escorregando
uns sobre os outros no cristal. Este deslizamento tende a acontecer,
preferencialmente, ao longo de planos e direcoes especificos do cristal.

e auxiliar na compreensao das propriedades de transporte: Em certos materiais,
o transporte de elétrons de conducdo é maior em determinados planos e
reduz-se em planos distantes destes.

Exemplo 1: Na grafita, a conducdo de calor é mais rapida nos planos unidos
covalentemente sp, do que nas direcoes perpendiculares a esses planos.

Exemplo 2: Nos supercondutores a base de YBa»Cus3O;, alguns planos contém
somente Cu e O. Estes planos conduzem pares de elétrons (chamados pares de
Cooper) que sao os responsaveis pela supercondutividade. Estes supercondutores
sao eletricamente isolantes em direcoes perpendiculares as dos planos Cu-O.

4.2 Posicoes atomicas em células unitarias cubicas

Um aspecto importante da natureza das estruturas cristalinas é que uma
posicao reticular dada é estruturalmente equivalente a posicdo em qualquer outra
célula da mesma estrutura, essas posicdes estdo conectadas por meio de
translacdes que sdo multiplos inteiros das constantes reticulares ao longo das
direcdes paralelas aos eixos cristalograficos.

Para localizar as posicoes atdbmicas em células unitarias cubicas, usam-se 0s
eixos ortogonais X, y e z. Em cristalografia, o sentido positivo do eixo x tem
geralmente a direcdo que sai do papel, o sentido positivo do eixo y aponta para a
direita do papel, e o sentido positivo do eixo z aponta para cima (Figura 4.1). Os
sentidos negativos sao 0s opostos aos que acabamos de descrever.
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Figura 4.1 - (a) Eixos ortogonais x, y, z utilizados para localizar as posi¢des dos
atomos nas células unitarias cubicas. (b) Posicdes atdmicas numa célula unitaria
CCC.

As posicoes dos atomos nas células unitarias sdo localizadas por meio das
distancias unitarias ao longo dos eixos X, y e z, conforme se indica na Figura 4.1a. A
notacdo empregada (0,0,0) para designar posicoes na realidade descreve fracdes
das dimensdes da célula. As coordenadas dos atomos na célula unitaria CCC estao
indicadas na Figura 4.1b. As posicdes dos oito atomos que se encontram nos
vértices da célula unitaria CCC séo (0,0,0) (1,0,0) (0,1,0) (0,0,1) (1,1,1) (1,1,0) (1,0,1)
(0,1,1)

O atomo no centro da célula unitaria CCC tem as coordenadas (1/2, 1/2, 1/2).
Para simplificar, algumas vezes apenas sdo especificadas duas posicoes atbmicas
da célula unitaria CCC, que séao (0, 0, 0) e (1/2, 1/2, 1/2). Considera-se que as
restantes posicoes atbmicas da célula unitaria CCC estao subentendidas. De igual
modo, podem-se localizar as posi¢des atdmicas da célula unitaria CFC.

4.3 Direcoes em células unitarias cubicas

Fazer referéncia a diregdes especificas nas redes cristalinas é particularmente
importante no caso dos metais e ligas com propriedades que variam com a
orientagdo cristalografica. Para os cristais cubicos, os indices das direcoes
cristalograficas sdo os componentes do vetor-direcdo segundo cada um dos eixos
coordenados, apds reducdo aos menores inteiros. Para indicar esquematicamente
uma direcdo numa célula unitaria cubica, desenha-se um vetor-direcao a partir de
uma origem, que é geralmente um vértice da célula cubica, até que saia da
superficie do cubo (Figura 4.2). As coordenadas do ponto da célula unitaria em que
o vetor-direcao emerge da superficie do cubo, apds conversdo em inteiros, sdo 0s
indices da direcao. Os indices de uma direcdo sdo colocados entre parénteses retos,
sem virgulas a separa-los.
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Exemplo 3: Obter os indices das direcoes. As coordenadas do ponto onde o vetor-
direcdo OR da Figura 4.2a emerge da superficie do cubo sao (1,0,0), assim os
indices da direcao do vetor OR sao [100]. As coordenadas de posicdo do vetor-
direcdo OS (Figura 4.2a) sdo (1,1,0); os indices da direcdo OS sdo [110]. As
coordenadas de posicao do vetor-direcao OT (Figura 4.2b) sao (1,1,1), os indices da
direcdo OT sao [111].

Origem [TTO]

v

(111]

(0]
v Notar a nova
: origem
(a) (b) (¢) (d)

Figura 4.2 - Diversas diregbes em células unitarias cubicas.

Roteiro para indexar a dire¢do na célula da Figura 4.2c:
1. Determine as projeg¢des do vetor em cada um dos eixos em termos de parametros
a, b, ¢ (OM por exemplo (1, 1/2, 0))

X y z
1a 1/2b Oc

2. Reduzir a inteiros: dado que os indices de uma direcdo tém de ser numeros
inteiros, estas coordenadas tém de ser multiplicadas por 2 para obter numeros
inteiros :210

3. Representa-se entre colchetes [210].

Indica-se que o indice de uma direcao é negativo, colocando-se uma barra
sobre o indice, as coordenadas de posicao do vetor ON (Figura 4.2d) sao (-1, -1, 0)
e o indice da direcgao [1,1,0].

Usam-se as letras u, v, w para indicar, de um modo geral, os indices segundo
0S eixos X, Yy e z, respectivamente, e escreve-se [u v w]. E também importante
salientar que todas as dire¢coes paralelas tém os mesmos indices (perguntar). As
direcbes dizem-se cristalograficamente equivalentes se, ao longo dessas dire¢des, o
espacamento entre os atomos for o mesmo. Por exemplo, as seguintes direcoes,
correspondentes as arestas do cubo, sdo cristalograficamente equivalentes:

[100], [010], [001], [010], [001], [100]=<100>

Direcdes equivalentes designam-se por indices de uma familia ou forma. Utiliza-se a
notacdo <100> para indicar todas as direcdes correspondentes as arestas do cubo.
Outros exemplos sao: as diagonais do cubo, que pertencem a forma <1 1 1>, e as
diagonais das faces do cubo, que pertencem a forma <110>.

Exemplo 4: Desenhe os seguintes vetores-direcao, em células unitarias cubicas: (a)
[100] e [110]; (b) [112]; (c) [110] e (d) [321]
Resolucao:
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a) As coordenadas de posicdo da diregdo [100] sao (1,0,0) (Figura 4.3a). As
coordenadas de posicao da direcao [110] séo (1,1,0) (Figura 4.3a).

b) As coordenadas de posicdo da diregao [112] sdo obtidas dividindo os indices da
direcdo por 2, de modo a que caiam dentro do cubo. Assim, obtém-se (1/2, 1/2,1)
(Figura 4.3b).

c) As coordenadas de posicao da direcao [1 1 0] sdo (-1,1,0) (Figura 4.3c). Note que
a origem do vetor-diregcdo tem de ser deslocada para o vértice inferior esquerdo da
face frontal do cubo.

d) As coordenadas de posicdo da direcdo [3,2,1] sdo obtidas dividindo todos os

indices por 3, que é o indice maior. Obtém-se, para coordenadas do ponto de saida
da direcdo [ 3 2 1], os valores -1, 2/3, -1/3, conforme se mostra na Figura 4.3d.

(a) i (b)

Origem

[100] [110]

()

~ .
Nova origem X

X

Figura 4.3 - Vetores-direcdo em células unitarias cubicas.

Exemplo 5: Desenhe dentro de uma célula unitaria cubica as seguintes direcdes
cristalogréficas:

a) [-110]; mudar a origem

b) [-1-21]; mudar a origem

c) [0-12];

d) [1-33];

e) [-1-11];

f) [-122];

g) [1-2-3];

h) [-103];
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Figura 4.4 - Vetores-direcao em células unitarias exemplo 3.

4.4 indices de Miller de planos cristalograficos em células unitarias cibicas

Numa estrutura cristalina €, por vezes, necessario fazer referéncia a
determinados planos de atomos, ou pode haver interesse em conhecer a orientacao
cristalografica de um plano ou conjunto de planos de uma rede cristalina. Para
identificar planos cristalograficos, numa estrutura cristalina cubica, usa-se o sistema
de notacao de Miller. Os indices de Miller de um plano cristalografico sdo definidos
como os inversos das intersecdes fracionarias (com as fracées reduzidas ao mesmo
denominador) que o plano faz com os eixos cristalograficos x, y e z coincidentes com
trés arestas ndo paralelas da célula unitaria cubica. As arestas da célula unitaria
representam comprimentos unitarios; e as intersecées do plano sdo medidas em
termos destes comprimentos unitarios.

O procedimento a seguir ilustra como determinar os indices de Miller de um
plano num cristal cubico.

Exemplo 6: Determine os indices de Miller para os planos num cristal cubico
mostrado na Figura 4.5.

Roteiro para indexar planos:

a) Escolher um plano que nao passe pela origem (0,0,0).

b) Determinar as interse¢cdes do plano com os eixos cristalograficos x, y e z do

cubo unitario. Essas intersecoes podem ser nimeros fracionarios

X y Z
1/3a 2/3b 1c

3. Obter os inversos destas intersegdes (0 reciproco) (3 3/2 1)
4. Reduzir as fragcbes, dado que nao sao permitidas interse¢des fracionarias, estas
terdo de ser multiplicadas por 2 de modo a eliminar a fracdo 3/2. Por isso, 0s
inversos das intersecbes passam a ser 6, 3, 2 e os indices de Miller sdo (632).

Estes numeros inteiros sdo os indices de Miller do plano cristalografico e sao
colocados entre parénteses, sem virgulas entre eles. Genericamente, num cristal
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cubico, usa-se a notagao (hkl) para indicar indices de Miller, sendo h, k e | os indices
de Miller de um plano, referentes aos eixos x, y e z, respectivamente.

|

.

1 A
Lot

Figura 4.5 - Plano (632) num cristal cubico, que tem intersegdes fracionarias.

Na Figura 4.6, estdao representados trés dos mais importantes planos
cristalograficos em estruturas cristalinas cubicas. Consideremos, em primeiro lugar,
o plano cristalografico sombreado da Figura 4.6a, que intercepta os eixos X, y e z as
distancias 1, «, o0, respectivamente.

(110) (111)

(100)

X

X X
(a) (b) (¢)
Figura 4.6 - Indices de Miller de alguns planos importantes, em cristais cubicos: (a)

(100), (b) (110) e (c) (111).

Para obter os indices de Miller, tomamos os inversos destas intersecdes, que
sao 1, 0, 0. Ja que estes numeros nao sao fracionarios, os indices de Miller deste
plano sdo (100), lendo-se "plano um-zero-zero". Consideremos, seguidamente, o
segundo plano representado na Figura 4.6b. As intersecdes deste plano séo 1, 1, .
Uma vez que os inversos destes numeros sdo 1, 1, 0, que s&o numeros nao
fracionarios, os indices de Miller deste plano sédo (110). Finalmente, as intersecoes
do terceiro plano (Figura 4.6¢) sédo 1, 1, 1, obtendo-se para os indices de Miller deste
plano (111).

Se o plano cristalografico considerado passar pela origem, fazendo com que
uma ou mais intersecdes sejam zero, o plano tera de ser deslocado para uma
posicao equivalente, dentro da célula unitaria, mantendo-se paralelo ao plano inicial.
Isto & possivel porque todos os planos paralelos, de igual espacamento, tém os
mesmos indices de Miller.

Se conjuntos de planos cristalograficos equivalentes estiverem relacionados
pela simetria do sistema cristalografico, designam-se por planos de uma familia ou
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forma. Para representar uma familia de planos simétricos, isto € de uma mesma
familia, os indices de um dos planos da familia séo colocados entre chaves, {h k I}.
Por exemplo, os indices de Miller dos planos (100), (010) e (001), correspondentes
as faces do cubo, representam-se coletivamente como uma familia ou forma pela
notacao {100}.

Exemplo 7: Determine os indices de Miller para os planos mostrados na célula
unitaria abaixo:

w3 |my

—ty

=

+x

Figura 4.7 - indices de Miller dos planos A e B

Resolucdo: Para determinar os indices de Miller para um plano devemos determinar
as coordenadas onde o plano intercepta os 3 eixos X,y e z, fazer o reciproco e obter
0s indices em numeros inteiros.

PLANO A

Coordenadas de interseccgao: (1/2,,2/3)

Fazendo o reciproco: (2/1,1/=,3/2) = (2,0,3/2)
Multiplicando por 2: (4,0,3)

Assim temos o plano cristalografico (hkl): (403)

PLANO B

Coordenadas de interseccao: (-1,-1, 1/2)

Fazendo o reciproco: (-1,-1,2)

Assim temos o plano cristalografico de indices hkl: (I I 2)

Exemplo 8: Desenhe os seguintes planos cristalograficos de células unitarias
cubicas: a) (101); (b) (110); (c) (221) e (d) Numa célula unitaria CCC, desenhe o
plano (110) e indique as coordenadas de posicao dos atomos cujos centros sao
intersectados por este plano.
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Nova origem

(170)

X

(a) (b)

(110)

=
-

(c) (d)
Figura 4.8 - Planos cristalograficos de alguns indices de Miller

a) Em primeiro lugar, determinam-se os inversos dos indices de Miller do plano
(101). Obtém-se 1, «~, 1. O plano (101) tem de intersectar (interceptar) os eixos do
cubo unitario as distancias x=1 e z =1 e ser paralelo ao eixo y.

b) Em primeiro lugar, determinam-se os inversos dos indices de Miller do plano (1 1
0). Obtém-se 1, -1, . O plano (1 1 0) tem de interceptar os eixos do cubo unitario as
distancias x=1 e y= -1 e ser paralelo ao eixo z. Note que a origem dos eixos tem de
ser deslocada para o vértice inferior direito da face posterior do cubo.

c) Em primeiro lugar, determinam-se os inversos dos indices de Miller do plano
(221). Obtém-se 1/2, 1/2, 1. O plano (221) tem de interceptar os eixos do cubo
unitrio as distancias x =1/2 y=1/2 e z=1.

d) As coordenadas dos atomos cujos centros sao intersectados pelo plano (110) sao
(1,0,0), (0,1, 0), (1,0, 1), (0, 1, 1) e (1/2, 1/2, 1/2). Estas posicbes estdo indicadas
pelos circulos em negro.

Uma relacdo importante no sistema cubico, e apenas no sistema cubico, é
que os indices de uma direcao perpendicular a um plano cristalografico sao iguais
aos indices de Miller desse plano. Por exemplo, a direcao [100] é perpendicular ao
plano cristalografico (100).

Nas estruturas cristalinas cubicas, a distancia interplanar de dois planos
paralelos sucessivos, com os mesmos indices de Miller, designa-se por dnk , €m que
h, k e | sdo os indices de Miller dos planos. Este espacamento representa a distancia
entre o plano que passa pela origem e o plano paralelo, com os mesmos indices,
mais proximo do primeiro. Por exemplo, a distancia diig,entre os planos 1 e 2 de
indices (110) representados na Figura 4.9 € AB. De igual modo, a distancia entre os
planos 2 e 3 de indices (110) é di10, igual ao comprimento BC na Figura 4.9. Por
simples geometria, pode mostrar-se que nas estruturas cristalinas cubicas

a

N+ k2 +17

dhkl = (4-1)
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em que dng € a distancia interplanar entre dois planos de indices de Miller h, k e |,
sucessivos, a € o parametro de rede (comprimento da aresta do cubo unitario) e h, k
e | sdo os indices de Miller dos planos considerados.

(110): plano 1

(110): plano 2

Figura 4.9 - Vista de topo de uma célula unitaria cubica, mostrando a distancia entre
planos cristalograficos (110), d11o.

4.5 Calculo de densidades volumicas, planares e lineares em células unitarias
4.5.1 Densidade volumica

Usando o modelo atbmico de esferas rigidas para a célula unitaria da
estrutura cristalina de um metal e um valor para o raio atébmico do metal,
determinado por difracdo de raios-X, pode obter-se a densidade volumica de um
metal usando a equacao

densidade volumica do metal = p, = n.A (4.2)

VN,

\"J

n: niumero de atomos por célula unitaria;
A: massa atdmica do material;

V: volume da célula unitaria do material;
Nay: nimero de Avogrado (6,02 x 10%).

Exemplo 9: O cobre tem estrutura cristalina CFC e raio atébmico 0,1278 nm.
Considerando que os atomos sao esferas rigidas que se tocam ao longo das
diagonais das faces da célula unitaria CFC, calcule o valor teérico da densidade do
cobre, em megagramas por metro cubico. A massa atémica do cobre € 63,54 g/mol.
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Resolugado: Na célula unitaria CFC, existem quatro atomos/célula unitaria. Cada
atomo de cobre tem a massa de (63,54 g/mol)(6,02x10% atomos/mol). Assim, a
massa m dos atomos de Cu na célula unitaria CFC é

- _ (44tomos)(63 549/ mol) (1 0°Mg

~ 6,02x10%atomos/mol [ g
O volume V da célula unitaria do cobre é

j = 422x10"®Mg

-9

V=q®= (0,361nm>< 10 mj = 470%107% m?
nm

Por conseguinte, a densidade do cobre é

m_ 4,22x107M.
po=1 = 4,70X10_29m§ —8,98Mg /m’ =898g/cm’

Neste problema, obteve-se para a densidade do cobre o valor 8,98 Mg/m?®
(8,98 g/cm®). O valor experimental Tabelado para a densidade do cobre é 8,96
Mg/m® (8,96 g/cm®). O valor ligeiramente mais baixo da densidade experimental
pode ser atribuido a auséncia de atomos em algumas posicées atdmicas (lacunas),
a defeitos lineares e ao desajustamento dos atomos em limites de grao (fronteiras
entre graos). Estes defeitos cristalinos serdo abordados nas proximas aulas. Outra
causa da discrepancia pode ser devida ao fato de os atomos nao serem esferas
perfeitas.

4.5.2 Densidade atomica planar

Por vezes, é importante determinar as densidades atdmicas de alguns planos
cristalograficos. Para isso, calcula-se uma quantidade designada por densidade
atdbmica planar, pp, usando a relacao:

D, = n° efetivo de 4&tomos cujos centros sao intersectados pela drea selecionada (4.3)
p area selecionada

Por conveniéncia, é costume usar, nestes calculos, a area do plano que
intercepta a célula unitaria, como se exemplifica na Figura 4.10 para o plano (110)
da célula unitaria CCC. Nestes calculos, para que a area de um atomo seja contada,
o plano considerado tera de interceptar o centro do atomo. No exemplo 11 o plano
(110) intercepta o centro de cinco atomos, mas conta-se apenas o equivalente a dois
atomos (numero efetivo), j& que apenas um quarto de cada um dos quatro atomos
dos vértices fica contido na area da célula unitaria.
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T

V2a J

(a) ()
Figura 4.10 - (a) Célula unitaria CCC com as posigoes atomicas, indicando-se, em
sombreado, um plano (110). (b) Areas dos atomos cortados pelo plano (110) numa
célula unitaria CCC.

Exemplo 10: Calcule a densidade atémica planar pp,, em atomos por milimetro
quadrado, no plano (110) do ferro-a, cuja rede € CCC. O parametro de rede do ferro-
o € 0,287 nm.
Resolucao:

_ n°efetivo de dtomos cujos centros sdo intersectados pela drea selecionada

b area selecionada

O numero efetivo de atomos intersectados pelo plano (110), em termos da éarea
interior a célula unitaria CCC, esta representada na Figura 4.10, e é

1 atomo no centro + 4 x Y4 atomos nos quatro vértices do plano = 2 atomos

A area do plano (110) interior a célula unitaria (area selecionada) é
(V2a)(a) =24
Assim, a densidade atémica planar €

___2atomos _17.2atomos _ 17,2atomos _ 1 0"?nm?

i V2(0287nm)*  nm? nm? mm? =172x10"atomos /mm*

Exemplo 11: Calcule e compare a densidade planar dos planos (100) e (111) para
FCC.

A Figura 4.11 mostra a area ocupada pelos atomos numa sec¢dao do plano
(111) da rede CFC.
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(a) (b)

T
T

T o

N

(©
Figura 4.11 - (a) Celula unitaria CFC com as posi¢des atbmicas, mostrando-se, na
area sombreada, um plano (111). (b) Areas dos atomos cortados pelo plano (111)
numa célula unitaria CFC. (c) Representacgéo tridimensional do plano (111).

Resolucao:
Densidade planar para o plano (100):
z] .
|
v
¥ -
«  (100)

A, =a’ =2R42) =8R?



A, =2(zR?)
A. 2mR?

PD="C =TT - 5p(100) fec = 0,79
A, SR’ pr(100)

Densidade planar para o plano (111):

(111)

pp(111) fcc=A\Ap
1
Ap=—bh
P 2

b=ay2;

Substituindo a pelo parametro de rede da fcc, a=2R+/2
A, =4R%43
Sendo
A, =313\ (zR?)
¢ Ve T2’
A, = 2(7R?)
Logo:

A, 2xR?

Pp :A_P_ 4.R2\/§

Pr11)icc = 0,91

4.5.3 Densidade atomica linear

86
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Por vezes, é importante determinar as densidades atdmicas em determinadas
direcbes das estruturas cristalinas. Para isso, calcula-se uma quantidade designada
por densidade atémica linear, p., usando a relagao:

nimero de didmetros atdmicos intersectados por
uma linha com a dire¢do considerada
e com um comprimento determinado (4.4)

densidade atdmica linear = p|= - - -
comprimento da linha selecionada

O problema resolvido 3.13 mostra como se pode calcular a densidade
atdmica linear na dire¢éao [110] da rede cristalina do cobre puro.

Exemplo 13: Calcule a densidade atdmica linear p; na direcdo [110] da rede
cristalina do cobre, em atomos por mm. O cobre é CFC e o parametro de rede é
0,361 nm.

Resolucdo: Os atomos cujos centros sao intersectados pela direcdo [1 1 0] estdo
indicados na Figura 3.29.

fe—— @ —————»

[110]
r

Figura 4.12 - Esquefna para determinacao da densidade atémica linear na direcao
[110], numa célula unitaria CFC.

Selecionemos, como comprimento de referéncia, o comprimento da diagonal da face

da célula unitaria CFC, que é V2a. O numero de diametros atdmicos intersectados
por este comprimento de referéncia é 2 + 1 + 2 = 2 atomos. Assim, a densidade
atdbmica linear é

_ 24tomos _ 2atomos  3,92atomos _ 3,92atomos o 10°nm

- = = =3,92x10°4tomos/mm
| J2 J/2(0,361nm) nm nm mm
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Exercicios

1.) a) Da Figura 3.6.1 do Van Vlack, calcule o &ngulo entre as direcées [110] e [112]
e entre as dire¢des [11 0] e [111].no sistema cubico.
Resposta: Tana=35,3°=2c/(a*+b?)"2
b) Quais os pontos de rede que estao contidos na direcao [110] das células FCC
e FCO?.
c) Desenhar os planos (110) e (111) e as direcoes [110] e [111].

2.) As diregbes sédo as Linha entre dois pontos ou um vetor, identificadas por
[ ] Indique os indices das diregbes cristalograficas mostradas nas Figuras
abaixo:

3.) O tungsténio (W) apresenta estrutura cristalina cubica de corpo centrado (CCC),
sendo o parametro da rede a=3,16 A. A sua densidade ¢ 19,3 Mg/ma.
a) Faca um esboco da célula estrutural do W.
b) Calcule a massa atbmica do W.
c) (No esboco feito na alinea a) Indique o plano (110).
d) Indique uma das direcbes mais compactas do plano (110) e escreva os
respectivos indices.

4.) O titanio (Ti) sofre, ao ser arrefecido, uma transformacgéo alotrdpica ao atingir-se
a temperatura de 882°C, passando a estrutura cristalina de cubica de corpo
centrado (CCC) para hexagonal compacta (HC). A 882 °C, o parametro da rede
da célula unitaria CCC é a=0,332 nm, e a célula unitaria HC tem a=0,2950 nm e
¢=0,4683 nm. O peso atdbmico do Ti é 47,88 g/mol.

a) Defina transformacéao alotrépica e aplique este conceito ao caso do Ti.
b) Faca um esboco da célula estrutural do Ti a temperatura ambiente. Calcule a
densidade tedrica do Ti a uma temperatura ligeiramente inferior a 882°C.
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c) Calcule a percentagem de variacdo do volume que ocorre quando a estrutura
cristalina do Titanio passa de CCC para HC.

d) Indique os indices de Miller-Bravais dos planos de maxima compacidade da
estrutura cristalina do Ti a temperatura ambiente.

5.) Inscreva um tetraedro num cubo de modo que os vértices do tetraedro coincidam
com quatro dos vértices do cubo. Mostre que a razao critica dos raios para
coordenacéo tetraédrica é 0,225.

6.) Para os arranjos cristalinos cubico simples, cubico de corpo centrado e estrutura
cubica de face centrada responda: Indique qual o Plano mais compacto.

7.) O tungsténio (W) apresenta estrutura cristalina cubica de corpo centrado (CCC),
sendo o parametro da rede a=3,16 A. A sua densidade é 19,3 Mg/m3.
a) Faca um esboco da célula estrutural do W.
b) Calcule a massa atémica do W.
c) (No esboco feito na alinea a) Indique o plano (110).
d) Indiqgue uma das direcbes mais compactas do plano (110) e escreva os
respectivos indices.

8.) O titanio (Ti) sofre, ao ser arrefecido, uma transformacao alotrdpica ao atingir-se
a temperatura de 882°C, passando a estrutura cristalina de cubica de corpo centrado
(CCC) para hexagonal compacta (HC). A 882 °C, o parametro da rede da célula
unitaria CCC é a=0,332 nm, e a célula unitaria HC tem a=0,2950 nm e ¢=0,4683 nm.
O peso atébmico do Ti é 47,88 g/mol.
a) Defina transformacéao alotrépica e aplique este conceito ao caso do Ti.
b) Faca um esboco da célula estrutural do Ti a temperatura ambiente. Calcule a
densidade tedrica do Ti a uma temperatura ligeiramente inferior a 882°C.
c) Calcule a percentagem de variacdo do volume que ocorre quando a estrutura
cristalina do Titanio passa de CCC para HC.
d) Indique os indices de Miller-Bravais dos planos de maxima compacidade da
estrutura cristalina do Ti a temperatura ambiente.

9.) O 6xido de magnésio (MgO) € um ceramico que apresenta a estrutura cristalina
do cloreto de sbédio (NaCl). Os raios ibnicos do Mg3+) e do O3-) sao,
respectivamente, 0,078 nm e 0,132 nm. Os pesos atdmicos do Mg e do O sao,
respectivamente, 24,31 g/mol e 16,00 g/mol.

a) Determine o parametro da rede (a) do MgO.

b) Calcule o fator de compacidade i6nica do MgO.

c) Calcule a densidade tedrica do MgO.

10.) Desenha os planos (110) e (11) e as diregbes [110] e [111]:
a) numa cela unitaria tetragonal.
b) numa cela unitaria ortorrdmbica.

11.) Desenha os planos (110) e (111) e as direcoes [110] e [111]:
a) Numa cela unitaria tetragonal.
b) Numa cela unitaria ortorrdbmbica.

12.) Determine os indices de Miller para as diregcdes mostradas na célula cubica
unitaria abaixo:
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13.) Determine os indices de Miller para os planos mostrados na célula unitaria
abaixo:

=

+x

14.) Determine os indices de Miller para os planos mostrados na célula unitaria
abaixo:

+z

T

=

+y

15.) Calcule e compare a densidade linear das direcées [100], [110] e [111] para
FCC.

16.) Calcule e compare a densidade linear das direcées [110] e [111] para BCC.



17.) Calcule e compare a densidade planar dos planos (100) e (111) para FCC.

18.) Calcule e compare a densidade planar dos planos (100) e (110) para BCC.
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