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4.2 Conceitos de Cristalografia

 Substancia cristalina: atomos estao dispostos em
posicoes regulares no espaco.

« Descricao: rede + base
— Rede = estrutura geométrica
— Base = distribuicdo dos atomos em cada ponto da rede.

estrutura cristalino



Rede é definido por 3 vetores

tal que: I _
r'=r+ua+vb +wcC

onde, U, v, W = Inteiros
Ponto r’ € 1déntico ao ponto .

Ex. Rede cubica de face
centrada com 2 atomos
por ponto de rede.

(cristal de NaCl)




Células Cristalograficas
e Sistemas Cristalinos

 Celula unitaria: € uma celula que transladado n
vezes nas direcoes X, Y, z, gera toda a rede.

 Célula primitiva: € a menor célula capaz de gerar
a rede.

 Celulas de Bravalis: Bravais demonstrou que so
existem 14 tipos de celulas unitarias, agrupados
em 7 sistemas.



L) C)

Al

Sistema cubico (a=b=c; a===909:  Sistema tetragonal (a=bx=c;
a) cubico simples; b) cubico de corpo  o=£=9=909): a) tetragonal
centrado; c) cubco de faces centradas simples; b) tetragonal de

corpo centrado.

Sistema ortorrombico (a=b=C; a=£=y=90 9. a) ortorrombico simples;
b) ortorrombico de bases centradas; c) ortorrombico de corpo
centrado; d) ortorrombico de faces centradas



Sistema monoclinico (a=b=c; Sistema triclinico (a=b=c;
a=y=90 ° #f): a) monoclinico simples; a=B=y=90 9
b) monoclinico de bases centradas

Sistema romboédrico ou Sistema hexagonal
trigonal (a=b=c; a=/4=y=909 (a=b=c; a=/£=90° =120 °)



Exemplos:

Rede CCC: Cr, LI, Ba, Nb,
Cs, W

Rede CFC: Al, Cu, Pb, NI,
Ag

Rede Cubico Simples:
CsClI (base 2)

Rede tipo diamante = CFC
e base 2. Os 2 atomos da
base 2 estao dispostos
alinhados na diagonal do
cubo e distantes a ¥4 da
diagonal.




Pode ser vista
também como duas
redes CFC simples
entrelacadas e des-
locadas na diagonal
e distantes a %2 da
diagonal.

Diamante, Si e Ge
tém esta estrutura.
GaAs e outros |11-
também

(zincbelnde)



Célula primitiva do diamante — romboedrica ou trigonal







4.2 Definicao de Planos e Direcoes Cristalograficas

Indices de Miller:

a) Distancias das interseccoes

b) Tomar inversos dos valores

c) Reduzir os resultados a niUmeros
=4 Inteiros com a mesma relacao entre si

EX.:2xY%=1:2x%=1;2x1=2

= plano (1,1,2) ou (112)




Direc0es cristalograficas [I,m,n]:

» S0 expressos por 3 n° inteiros
com a mesma relacao de um vetor [
naquela direcao. 5 tion:

» Os componentes do vetor sao dados como
multiplos dos vetores de base.

A direcao da diagonal em sistema tipo
paralelepipedo tem as componentes 1a, 1b, 1c, ou
seja: [111]

« Em cristal cubico, a direcao [I,m,n] €
perpendicular ao plano (I,m,n). Ex. [100] e
perpendicular ao plano (100)

v I010]




Direcoes e Planos Equivalentes:

Do ponto de vista cristalografico, existem
direcoes e planos equivalentes, dependendo
apenas da escolha arbitraria dos eixos de base.

Ex. Direcoes [100], [010] e [001]

DirecOes equivalentes sao expressos por < >,
no ex. dado temos direcoes <100>

Ex. Planos (100), (010) e (001)

Planos equivalentes sao expressos por { }, no
ex. dado temos os planos {100}.






4.3 Determinacao da Estrutura de um Cristal

A estrutura de um cristal pode ser determinado pela
analise de difratograma de raio X.

« E baseado no principio de interferéncia de raios di-
fratados de acordo com a lei de Bragg fay =t k= a Y2




4.4 Defeitos em Cristais

« Nao existe cristal perfeito.

* Tipos de defeitos:
— Pontualis
— Lineares
— Planares
— Volumétricos




a) Defeltos pontuais

Atomeo Intersticial
Vacancia

Impureza Substitucional

Defeito de Frenlkel

Impureza Intersticial




IrmpuUreza erm posicao intersticial
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Atomos de 4 R ¥ Defeito par
sificio i Frenkel

/ Impureza em posigao substitucional
!— Yacancia ou defeito Schottlky

Densidade de defeitos pontuais cresce com

a temperatura (rel. tipo Arrhenius). EX. vacancias,
onde: N, € a densidade do Si, E,, a energia de ativacao.




b) Defeitos lineares:

Discordancia de borda
ou de cunha

Shear
Stress



Discordancia
tipo parafuso
ou espiral.
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c) Defeitos
planares

Stacking fault
ou falha de
empilhamento.




Plano de simetria de cristalis gémeos:
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Plano de contorno de grao:




d) Defeitos volumétricos Precipitados de atomos,

ex., O, C, N, dopantes, etc.

IMPUREZA

PRECIPITADO

presenga de i npurezas em niveis p.«6xinos cu acima do limite de solubi.ic ade sélida proveca.
apaecimento de precipitados com estruturas completamente diferentes da rede. cristclina.
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Revelacao de defeitos:

Etching: Composicao:
Sirtl Cr,05(5M):FH
(1:1)
Seeco K,Cr,0,(0.15M):HF
ou Cr,04(0.15M):HF
(1:2)
Dash HF:HNO,:acido acético

(1:3:10)
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Stacking faults: a) 2 min. etch (55x) e b) 25 min etch (280x)




Area de 420um de didmetro, sem defeitos.




