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— =t Unitarias

Editoria do LQES Website

As celas unitarias dos sete sistemas cristalinos estao descritas no LQES Index “Reticulos
Cristalinos e Grupos Espaciais Cristalograficos”. O volume de uma cela unitaria pode ser calculado
com base nos pardmetros da cela unitéria; o, B e y para designar os angulos, respectivamente,

entre os eixos b e c, c e a e a e b, conforme representado na Figura 1.
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Figura 1. Representacdo dos parametros de uma cela unitaria.

A Tabela 1 apresenta as equacdes para o célculo do volume das celas unitarias, com base

nos valores dos parametros da cela unitaria.
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Tabela 1. Equacgdes para o calculo do volume da cela unitaria com base nos parametros da cela

unitaria.
Sistema Caracteristicas das
Cristalino Celas Unitarias Volume
Cubico a=b=c a3
o= B =y= 900
Tetragonal a=b=c a2 .C
o= B =y= 900
Ortorrémbico azb=c a-b-c
o= B =y= 900
Hexagonal a=b=#c 2
a’.c-/3
=0.866-a°-c
oa=p=90%ey=120°
Monoclinico azb=c a.b.c.senlg
o =y = 90°; B # 90°
Triclinico azb=zc
ab.c 1—cos® & —cos® S —Ccos” y + &
axpry 2-COSa-COS 3-COSy

Conhecendo-se os parametros da cela unitaria e os indices de Miller (h k I) associados aos
planos cristalograficos responsaveis pela difracdo de raios X é possivel calcular o valor da
distancia interplanar, d,, utilizando as equag¢fes apresentadas na Tabela 2.

Como exemplo de um plano cristalogréafico, a Figura 2 apresenta o difratograma de raios X
do a-Fe policristalino com estrutura cubica de corpo centrado, com a representacdo dos planos
cristalogréficos, baseados no indice de Miller, responsaveis pelos picos de difracdo de raios X. O a-
Fe apresenta sistema cristalino cubico (grupo espacial Im3m), a = 2,867 A e o numero de

unidades-férmula na cela unitaria, Z, é igual a 2 (JCPDS n° 65-4899).
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Tabela 2. Equagfes para o célculo da distancia interplanar, dg, com base nos parametros da cela

unitarios e do indice de Miller do plano cristalogréfico.

Sistema
Cristalino Distancia Interplanar, dn
Cubico 1 h*+k?+I?
2 2
hkl a
Tetragonal 1 h2 + k2 |2
2 2 2
hkl a C
Ortorrémbico 1 k2 4 k2 + |2
ﬁkl a'2 b2 CZ
2 2 2
Hexagonal 1 4(h"+h-k+k |
2 A 2 2
a3 a Cc
P 2 2 2 2 2
Monoclinico 1 1 (h +k -senﬂ+l 2-h-l1-cosp +I
2, sen’pla’ b? c’ a-c c’
Triclinico [h?2.b2.c? sen’a+k?-a%-c?-sen’p |
1 1|+1%-a*-b%-sen’y+2-h-k-a-b-c?-(cosa-cosf —cosy)
s Vi+2-k-1.-a®-b-c-(cosf-cosy —cosa)
|+2-h-1-a-b*-c-(cosa -cosy —cos 3) |
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Figura 2. Difratograma de raios X do a-Fe e representacdo dos planos cristalograficos, com

indicacdo dos respectivos indices de Miller, associados aos picos de difracdo de raios X.

A cela unitaria do a-Fe possui um volume de 23,5658 A® e com distancia entre os planos

cristalogréaficos di10 = 2,027 A, dy;1 = 1,170A e dygo = 1,433 A.

Conhecendo-se os parametros da cela unitaria podemos determinar a densidade, dc,

empregando a equacao:

_Z-mol

d. ==
N,V

onde dc é a densidade do sélido, Z é o numero de unidades-féormula por cela unitaria, Ny € 0
numero de Avogrado e V é o volume da cela unitaria calculado com base na Tabela 1. Para obter a
densidade em g/cm?® porém, utilizando os valores dos parametros da cela unitaria em A, a

equacgao da densidade pode ser expressa como:

4. - Z -mol
¢ 6,023-10%.v -107*
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Assim, a densidade do a-Fe estimada a partir dos dados cristalograficos é 7,867 g/cm®. A
densidade experimental de um sdlido pode ser medida empregando o método de Arquimedes. A

rubrica LQES “Métodos, Processos e Técnicas” traz a descricdo do Método de Arquimedes.
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