ESTRUTURA E PROPRIEDADES DOS
MATERIAIS

ESTRUTURA CRISTALINA

.\!'/A Prof. Rubens Caram



POR QUE CRISTAL?

B Antigos gregos: pedacos de quartzo encontrados em regioes
frias era um tipo especial de gelo - Krystallos

B Kristallos eram congelados de maneira tao forte que nao se
fundiam mais

N
¥

NI ANMEF

R. Caram - 2



CRISTAL x ESTRUTURA INTERNA

B Termo “cristal”: também aplicado a outros minerais com
caracteristicas geométricas definidas.

B Diversas substancias formadas por cristais, com faces planas e
angulos definidos entre uma face e outra.

B 1660, Nicolaus Steno: cristais preservam tais angulos ao crescerem e
tal crescimento ocorre com a adicao de camadas externas de atomos
ou moléculas e nao através de um crescimento interno.

Forma geométrica externa: consequéncia do arranjo interno dos
atomos ou moléculas.
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ARRANJO CRISTALINO EXISTE?

B Estrutura atdmica pode ser observada através de microscopia
eletrénica de transmissao de alta resolucao

B Experimento com folha delgada de ouro no LNLS

Feixe de elétrons

/ \ Buracos

Nanofio

{
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EMPACOTAMENTO EM SOLIDOS

B Dois tipos de ligagao: Direcionais e Nao-direcionais
B Direcionais: Covalentes e Dipolo-Dipolo
Arranjo deve satisfazer os angulos das ligagoes direcionais
M Soélidos Covalentes
B Nao-direcionais: Metalica, I6nica, van der Walls

Arranjo depende de aspectos geométricos e da garantia de
neutralidade elétrica

M Solidos Metalicos
B Solido Ionicos

Metalicos Ionicos Covalentes/Moleculares
Ex.: Pb, Ni Ex.: NaCl Ex.: Diamante, Gelo
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SISTEMAS CRISTALINOS

B Estruturas Cristalinas sao formadas por

repetitivas denominadas de Células Unitarias
B Célula Unitaria - menor arranjo de atomos que pode representar um

solido cristalino

unidades basicas e

B Existem 7 sistemas cristalinos basicos que englobam todas as
substancias cristalinas conhecidas

SISTEMAS EIXOS ANGULOS ENTRE OS EIXOS
CcUBICO a=b=c Todos os angulos = 90 °
TETRAGONAL a=b#c Todos os angulos = 90 °
ORTORROMBICO azb#c Todos os angulos = 90 °
MONOCLINICO azbzc 2 angulos =90 ° e 1 angulo # 90°
TRICLINICO i Todos angulos diferentes e nenhum igual a 90 °
HEXAGONALL NRIRATERRE 2 angulos = 90’ e 1 angulo = 120 °
ROMBOEDRICO e Todos os angulos iguais, mas diferentes de 90 °

R. Caram - 8
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CELULAS UNITARIAS DE BRAVAIS

W Classificacao das 14 Celulas Unitarias de Bravais, baseada nos
7 Sistemas Cristalinos

HHHEH WW

o
Cubico Monoclinico
(a=b=c e a=p=y=90°) (azb#c e a=3=90° e y#90°)
Triclinico Tetragonal Romboédrico Hexaqonal
(azbZc e a£p £y#90°) (a=b%c e a B=y=90°) (a=b=c e a=p=y #90°) (a, _: _ga JFce

0(=B=90° e y =120¢
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PRINCIPAIS ESTRUTURAS CRISTALINAS

B Maioria dos elementos metalicos (90%) cristaliza-se com
estruturas altamente densas:

B Cubica de Corpo Centrado (CCC)
B Cubica de Face Centrada (CFC)
B Hexagonal Compacta (HC)
B Dimensoes das células cristalinas metalicas sao pequenas:

B Aresta de uma célula unitaria de Fe a temperatura
ambiente é igual a 0,287 nm

B Solidos Cristalinos de 1 unico elemento:
B 52% - estrutura cubica
m 28% - estrutura hexagonal
B 20% - outros 5 tipos estruturais



CRISTAIS COMPACTOS

B Cristais Cubicos
B Cubico simples (CS)

B Cubico de corpo centrado (CCC) ‘E’

B Cubico de face centrada (CFC)

B Cristais Hexagonais
B Hexagonal simples (HS)
B Hexagonal compacto (HC) @




FATOR DE EMPACOTAMENTO

B Fator de Empacotamento (F.E.): nivel de ocupacao por atomos de
uma estrutura cristalina,

FE.=NVa rﬂ
Ve Y

B N = Numero de atomos que efetivamente ocupam a célula;
B V, =Volume do atomo (4/3.1Lr3);

B r = Raio do atomo;

B V. = Volume da célula unitaria.
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ESTRUTURA CS - Po

B N2 de atomos dentro da célula unitaria
B 1/8 de atomo em cada vértice: 8x1/8=1 atomo
B Volume da célula

Ve = A (2r)3 = 81
B Fator de Empacotamento

14T[I'3
FE.= -3 s— = 0,52
8r




ESTRUTURA CCC -Fe, Nb, Cr

B N2 de atomos dentro da célula unitaria
B 1/8 de atomo nos vértices e 1 no centro: 8x1/8+1=2 atomos

B Volume da célula

a3 = (4_r)3 = E

V3 33

B Fator de Empacotamento

VC:

8 3
==s111F
FE.= 3 ;= 0,68
64 r
33

&
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ESTRUTURA CFC - Al, Cu, Au, Ag

B N2 de atomos dentro da célula unitaria
B 1/8 de atomo nos vértices e 1/2 nas faces: 8x1/8+3=4 atomos
B Volume da célula

Ve =a® =(2/2r)% = 16 +/2r°

B Fator de Empacotamento

A,
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ESTRUTURA HS

B N2 de atomos dentro da célula unitaria
B 1/6 de atomo nos vértices e 1/2 nas faces: 12x1/6+1=3 atomo:
B Volume da célula

2
Vs = Sy H = 634ﬁa =12 /313

B Fator de Empacotamento

&
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ESTRUTURA HC -Ti, Mg, Zn

B N2 de atomos dentro da célula unitaria

B 1/6 de atomo nos vértices e 1/2 nas faces e 3 no interior:
12x1/6+1=3 atomos

B Volume da célula

6a2/3 2/2a S
Voo =S, H = =24 /2

B Fator de Empacotamento

&
R. Caram - 17 %’

NI ANMEF



SEQUENCIA DE EMPILHAMENTO

B Fator de Empacotamento das estruturas
cubicas e hexagonais:
B CS -052
m CCC-0,68
B CFC-0,74 [
H HS - 0,60
m HC -0,74 [

o,
o

HC
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ESTRUTURA HC
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ESTRUTURA CFC

CFC

A
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ALOTROPIA OU POLIMORFISMO

B Fenomeno onde uma substancia apresenta variacoes de
arranjos cristalinos em diferentes condi¢oes

B Dos elementos quimicos conhecidos, 40 % apresentam
variacoes alotrépicas

METAL

Ca
Co
Hf
Fe

Li
Na
Sr
Tl
Ti
Y
Zr

ESTRUTURA NA TEMP.
AMBIENTE

CFC
HC
HC

CcCC

cccC

CCC

CFC
HC
HC
HC
HC

EM OUTRAS
TEMPERATURAS

CCC (>447°C)
CFC (>427°C)
CFC (>1.742°C)

CFC (912-1.394°C)
CCC (>1.394°C)
HC (<-193°C)

HC (<-233°C)
CCC (>557°C)
CCC (>234°C)
CCC (>883°C)
CCC (>1.481°C)
CCC (>872°C)

R. Caram - 21

N
¥

NI ANMEF



POLIMORFISMO DO Fe

B Ferro Puro
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MARTENSITA




POLIMORFISMO DO C

B Carbono

DIAMANTE GRAFITE




EXERCICIO

B A TEMPERATURA AMBIENTE, O ESTRONCIO EXIBE
ESTRUTURA CFC. AO SER AQUECIDO ACIMA DE 557 °C,
ESSE ARRANJO ATOMICO TRANSFORMA-SE EM CCC.
DETERMINE A VARIACAO DE VOLUME QUE ENVOLVE
ESSA TRANSFORMAGAO ALOTROPICA. CONSIDERE QUE
O RAIO ATOMICO PERMANECE CONSTANTE.

B Antes da transformacao:
A =23 N 3 _ 3 _ 3
Vi =Vere =a° =(2V2R)* =16,/2R® =22,62R

B Apoés a transformacao:

~“°R3 =24 63R3

U2V cc = 2at = 2(4Rj Lt

J3) 343

A,
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EXERCICIO

B A VARIACAO DE VOLUME E DADA POR:
3 3
509N magbaly =0,089 ou 8,9%

AV = 3
22,62R

OCORREU EXPANSAO VOLUMETRICA EQUIVALENTE A:

8,9% DO VOLUME INICIAL.

\'

&
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B Titanio

T

883 °C

POLIMORFISMO DO Ti

H

A

Baixa densidade, boa
resisténcia mecanica, alta
resisténcia a fadiga e a
COIrrosao;

Modificacao do
comportamento mecanico é
obtido com a adicao de
elementos de liga ao titanio;

Elementos de liga podem
mudar a estabilidade das
estruturas cristalinas.



LIGAS DE Ti

m Liga Ti-6AI4V: " wiidy)
definida como tipo |, %4 %
a+(3, boa i S
conformabilidade ' “===;

k4

resisténcia a fadiga .
e excelente Ay
resisténcia a

COrrosao.

mecanica, elevada ; «:

Liga Ti-6Al-4V: fase de estrutura
CCC é estabilizada pela presenca
doV

N
"
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APLICACAO: PROTESE TOTAL DE QUADRIL

B Conceitos da estrutura interna do materiais podem ser
aplicados na otimizacao de propriedades mecanicas, em
aplicacoes especificas

&
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ARTROPLASTIA DO QUADRIL

Remocao da Preparacao de Exame da forma
cabeca do femur cavidade no acetabulo da cavidade

Preparacao da Insercao da Insercao da
cavidade no femur haste metalica cabeca do haste A,
R. Caram - 31 a;
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REQUISITOS DE IMPLANTES

Pelvis

B Alta resisténcia mecanica,
elevada biocompatibilidade
e alta resisténcia a corrosao,

. R Copo

implante ortopéedico deve Acetabular
. Cabecga

S|r'nu_lar o comporta’mento bt ol Agente

elastico do tecido osseo SRR

proximo

B Modulo de elasticidade é a
propriedade de maior
interesse nesse caso:

B E osso: 10 - 40 GPa Haste

B E aco inox: 200 GPa Agente

® E Ti puro: 100 GPa i

m E Ti-6Al-4V: 110 GPa

B E ligas 3: 50 GPa Femur N/



MODULO DE ELASTICIDADE E ESTRUTURA

B Estruturas menos compactas exibem menor modulo de
elasticidade

Sl
- _

=
Distancia entre
atomos ou ions, a

Qo= cation F Fanion

R. Caram - 33
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EFEITO DO MODULO DE ELASTICIDADE

Liga de Ti | |
Tipo 3
E 052 GPa

Liga de Ti
Tipo a+f3
E 0110 GPa

Aco Inox
316L
E (1200 GPa




EFEITO DO MODULO DE ELASTICIDADE

Fratura ossea (fémur)

Aco Inox 316L
E (1200 GPa

:
(S



DIRECOES E PLANOS EM CRISTAIS

B FREQUENTEMENTE E NECESSARIO IDENTIFICAR
DIRECOES E PLANOS ESPECIFICOS EM CRISTAIS

B POR EXEMPLO

m PROPRIEDADES MECANICAS X DIREGOES E
PLANOS:

m MODULO DE ELASTICIDADE
(direcbes mais compactas
® maior modulo)

B DEFORMAGCAO PLASTICA
(deslizamento de planos
» planos compactos)

&
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DIRECOES E PLANOS EM CRISTAIS

: 2
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DIRECOES E PLANOS EM CRISTAIS

m INDICACAO DE DIREGOES E PLANOS ENVOLVE O
ESTABELECIMENTO DE POSICOES NO CRISTAL, DAS
POR SUAS COORDENADAS

- >
(0!'1!0) (05050) (05150) y

@ (0,0,-1)

COORDENADAS SAO EXPRESSAS EM TERMOS DOS PARAMETROS DE REDE
DA CELULA CRISTALINA (NAO SAO USADAS UNIDADES — cm OU A)

A,
R. Caram - 38 %’
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DIRECOES EM CRISTAIS CUBICO

B A PARTIR DOS VETORES a, b E(_‘;, PODE-SE

REPRESENTAR QUALQUER VETOR NO SISTEMA
CRISTALINO

B UM VETOR DA ORIGEM ATE O PONTO (X,Y,Z) E
REPRESENTADO POR: V=xa+yb+zcC

ony

ol

A,
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DETERMINACAO DE UMA DIRECAO

B Uma direcao é dada pelas componentes do vetor que
a escreve no sistema ortogonal x,y,z, partindo da
origem, até o ponto (x,y,z);

B As coordenadas sao reduzidas ao menor conjunto de
numeros inteiros;

B A unidade de medida de cada eixo é funcao do
parametro de rede de cada eixo e assim, nao
representa valores reais de distancia;

B A notacao empregada é [u v w] (entre colchetes) e
representa uma linha que vai da origem até um ponto
de coordenadas (u,v,w);

&
R. Caram - 40 %’
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DETERMINACAO DE UMA DIRECAO

B Os indices negativos sao representados por uma
barra sobre os mesmos: [Uvw] ;

B Quaisquer direcoes paralelas sao equivalentes;

B Um vetor que passa na origem, em (1,1,1), em (2,2,2),
e em (3,3,3) pode ser identificado pela direcao [111];

B Em cristais, uma familia de direcoes esta associada a
um conjunto de direcoes com caracteristicas
equivalentes. A notacao empregada para representar
uma familia de direcoes é <uvw>, que contém as
diregaes;[uvw], [va], [qu] , [qu], [va]

&
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DETERMINACAO DE DIRECOES

B DA ORIGEM ATE O PONTO EM QUESTAO

[001]

[010]

[100]

[110]

o/

[0711]




DIRECOES

/ 4

:
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EXERCICIOS

B DETERMINE AS DIRECOES A SEGUIR:

z Cubico “ b=1,5a

c=0,5a

&
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PLANOS EM CRISTAIS CUBICO

B PLANOS SAO IDENTIFICADOS PELOS INDICES DE
MILLER.

B UM PLANO DEVE SATISFAZER A EQUAGADO:

X1 Y¥Y41%2_-1 == EQUACAO DO PLANO

a'-b-e

ONDE a, b E ¢ SAO OS PONTOS DE INTERCEPTAGCAO DO
PLANO COM OS EIXOS x,y E Z.

B COMO a, b E c PODEM SER MENORES QUE 1 OU INFINITO
NO CASO DO PLANO SER PARALELO A UM EIXO, ADOTA-
SE O INVERSO DOS VALORES DE a, b E c:

h=1/a; k=1/b; 1=1/c

&
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PLANOS EM CRISTAIS CUBICOS

® INDICES DE MILLER h,kE |

hx +Ky +1z=1 <= EQUACAO DO PLANO




DETERMINACAO DE PLANOS

Plano a ser determinado nao pode passar pela origem
origem (0,0,0);

Planos paralelos sao equivalentes;

Obtencao dos pontos de interceptacao do plano com
OS eixos X, y e z;

Obtencao dos inversos das interceptacoes: h=1/a,
k=1/b e I=1/c;

Obtencao do menor conjunto de numeros inteiros;

Indices obtidos devem ser apresentados entre
parénteses: (hkl);

&
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DETERMINACAO DE PLANOS

B Plano a ser determinado nao pode passar pela origem
origem (0,0,0);

B indices negativos sao representados por uma barra
sobre os mesmos: (h kl);

B Em cristais, alguns planos podem ser equivalentes, o
que resulta em uma familia de planos. A notacao
empregada para representar uma familia de planos é
{hkI}, que contém os planos (hkl), (hki), (hkl), (hkT), (hkI)

&
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PLANOS

Z

:
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EXERCICIO

m DETERMINE OS I.M. NA ESTRUTURA CUBICA, DO PLANO
QUE PASSA PELAS POSICOES ATOMICAS (1,1,3/4);
(1,1/2,4/4) E (0,1,0).

B PONTOS PERMITEM ESTABELECER 4
O PLANO MOSTRADO. UMA LINHA
UNINDO OS PONTOS (1,1,3/4) E e
(1,1/2,1/4) POSSIBILITA ENCONTRAR A
O PONTO (1,1/4,0). DESLOCANDO A Ay
ORIGEM, E POSSIVEL NOTAR QUE O g
PLANO INTERCEPTA O EIXO X EM
X=—1, 0 EIXO Y EM Y=-3/4 E O EIXO x G- i
Z EM z=3/a. \

m ISSO CONDUZ AOS I.M.=(344)

z

(1,1/4,0)

&
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EXERCICIOS

B DETERMINE OS iNDICES DE MILLER DOS PLANOS A
SEGUIR

z

A

Cubico

1/2 ¢

1/3

Y 4

A
Cubico

1/3

y

1/2

> 14

7

z ) c=1,5a

7 ™\

e

>1/3

A,
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RELACOES MATEMATICAS

B ANGULOS ENTRE DUAS DIREGCOES

SUPONHA DUAS DIRECOES REPRESENTADAS POR SEUS
RESPECTIVOS VETORES:

A=xa+yb+z¢
B=x,2a+yb+zg¢

2 2

p!

» (X2,¥2,22)

(0,0,0) B

X1Xo TYqyo + 2122

COS( =
2 )1/2()(2 +yo +22 2172

~ (X1” +yq" +24
=X1Xo tY1¥o 2125

)>l
Ujl

A,
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EXERCICIO

m DETERMINE O ANGULO ENTRE AS DIRECOES [111] E
[110].

X1X2+y1y2+2122 1.1+1.1+1.0 _ 2
(%42 +y1° +22) 2 (x,% +y,° +2,°) 12 (1+1+’|)1/2(’|+1+0)1/2 V6

COS( =

B @EIGUAL A:
35,20

A,
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RELACOES MATEMATICAS

B DIRECAO RESULTANTE DA
INTERSECCAO DE DOIS PLANOS

SUPONHA DOIS PLANOS A E B,
REPRESENTADOS PELOS I.M. (h, k,

) E (hy k; 1,):

B INTERSECCAO DE AE B SERA A

DIREGAO C

a b
é: hA kA
hg kg

pl
X

—

¢
A
l5

PRODUTO VETORIAL DE AEB Plano B
SERAC: AxB=C

=a(kalg —kgla)+b(Ilahg —Igha ) +E(haks —hgka)

A,
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EXERCICIO
-

m DETERMINE A DIRECAO DA INTERSECGAO DOS
PLANOS (111) E (001).

O produto vetorial entre os planos A e B produz o
vetor (direcao de interseccao):

a b ¢

C=(1 1 1/=3(1-0)+b(0-1)+c(0-0)=a-b
O 0 1

B A direcdo de interseccédo é [110].

&
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EXERCICIO

m DETERMINE O PLANO QUE PASSA PELAS
POSICOES a: (1,01); b(1/2,1,0); c:(1,1/2,0)

&
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DIRECOES EM CRISTAIS HEXAGONAIS

m DIREGCOES SAO INDICADAS POR QUATRO iNDICES:
® iNDICES: u, v, t E w, APRESENTADOS ENTRE

COLCHETES
B SISTEMA DE QUATRO EIXOS:
m iINDICES u, v E t ESTAO
ASSOCIADOS AOS EIXOS
a,, a,, E a;
m INDICE w REFERE-SE AO
EIXO c
B CONDICAO:
ut+v=-t

A

+C




IDENTIFICACAO DE DIRECOES

m\

/
AVAVAVAN
\VAVAVAVAVAN .

\VAVAVAVAV

\VAVAVAVA

: 2
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IDENTIFICACAO DE DIRECOES

m\

[0110] M/\/\

& AA [1210]
‘A v -1 L
) 1 { \ az
SN 7AVAVAVAVA

\VAVAVAVA

a1

: 2
(S



EXEMPLO DE DIRECOES

[00011 =

[1120] [1210]

" WHO]

+as \ /—31




PLANOS EM CRISTAIS HEXAGONAIS

B PLANOS SAO INDICADOS POR QUATRO iNDICES:

® iNDICES: h, k, i E |, APRESENTADOS ENTRE

PARENTESES
B SISTEMA DE QUATRO EIXOS:
m INDICES h, k E i ESTAO
ASSOCIADOS AOS EIXOS
a,, a,, E a;
m INDICE | REFERE-SE AO
EIXO ¢
B CONDICAO:
h+k=-i

+C




EXEMPLO DE PLANOS

A,
R. Caram - 62 %’

NI ANMEF



EXERCICIO

® IDENTIFIQUE OS INDICES DE MILLER-BRAVAIS DOS
PLANOS A E B E DAS DIRECOES C E D.

A

\\ § c

e
>

az

&
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SOLUCAO

m PLANO A:
mA=1; AF=1; A=12 E C=1.
INVERTENDO TAIS VALORES, E -

POSSIVEL OBTER 1; 1; -2 E 1, Y T
RESPECTIVAMENTE. LOGO, O,

PLANO A TEM INDICES (1121).
m PLANO B:
B A=1;, A=1 A=o E C=o.
INVERTENDO TAIS VALORES, E
POSSIVEL OBTER 1; -1; 0 E 0,

RESPECTIVAMENTE. LOGO, O
PLANO A TEM INDICES (1100).

S

aq

&
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SOLUCAO

DIREGAO C

B TOMANDO-SE UMA DIREGCAO
PARALELA (QUE PASSA PELA
ORIGEM), TEM-SE UM VETOR .
DA ORIGEM ATE O PONTO DE
COORDENADAS (1,-1,0,0).
LOGO, A DIRECAO SERA [1100 ]

DIRECAO D

B TOMANDO-SE UMA DIRECAO
PARALELA (QUE PASSA PELA
ORIGEM), TEM-SE UM VETOR
DA ORIGEM ATE O PONTO DE
COORDENADAS (1,-2,1,1).
LOGO, A DIRECAO SERA[1211]

~a ]




DENSIDADE DE ATOMOS

y 4

B DENSIDADE LINEAR

it (100)

= _n°de atomos=§+§=1
" comprimento a  a
>
y
H DENSIDADE PLANAR
L BINesF . T
O S S
_n"deatomos _4 4 4 4 _ 1
Dplanar_ X 5\ 2 R
area a a
A

R. Caram - 66 %’
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EXERCICIO

B A ESTRUTURA DO CADMIO A TEMPERATURA AMBIENTE
E HC. CONSIDERANDO QUE SEUS PARAMETROS DE
REDE SAO a=0,2973nm E ¢=0,5618nm, DETERMINE AS

DENSIDADES ATOMICAS: (A) NA DIRECAO [271710];
(B) NO PLANO (0001).
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SOLUCAO
X

m DENSIDADE NA DIREGAO[2110] E OBTIDA
DETERMINANDO-SE O NUMERO DE ATOMOS
DENTRO DE UMA DISTANCIA CONHECIDA.
TOMANDO-SE, NA DIRECAO MECIONADA, A
DISTANCIA EQUIVALENTE A UM PARAMETRO DE
REDE a, TEM-SE

B NUMERO DE ATOMOS =2 X 1/2=1 ATOMO
B DISTANCIA =0,2973X109m
1.1
. _n°de atomos _2 2 _1_ 1
e comprimento a a 0,2973x107°m

=3,36x10° atomos/m
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SOLUCAO
X

E O PLANO (0001) E DENOMINADO DE PLANO BASAL. A
DENSIDADE DE TAL PLANO PODE SER OBTIDA ATRAVES
DA RAZAO ENTRE NUMERO DE ATOMOS PRESENTES EM
UMA AREA DETERMINADA E O VALOR DE TAL AREA.
TOMANDO-SE COMO REFERENCIA UM DOS TRIANGULOS
EQUILATEROS DO PLANO HEXAGONAL, TEM-SE:

B NUMERO DE ATOMOS =3 X 1/6 = 1/2 ATOMO
B AREA = 3,8X102° m?

1.1 .1

— DL 1E

, = e _96 =1,31x10" atomos/m?
area 3,8x10"m

_n° de atomos

planar —
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EXERCICIO

DETEMINE A DENSIDADE DO FERRO A TEMPERATURA
AMBIENTE.

DADOS:

RAIO ATOMICO: 0,123 nm
MASSA ATOMICA: 56 g/mol
ESTRUTURA CCC
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