Massas Volumicas Teoricas , L,
Massa da célula unitaria (m)

H="Volume da célula unitaria (V)

Estrutura Cubica Simples (CS)

AN

m = (8x1/8)x(M/N,) = M/N, M
v=a’ = (2r° 8N,

m = (8x1/8 + 1)x(M/N,) = 2M/N, 9M
V=33 = (4r/\/§)3 H= 32V3 3 N A
Estrutura Cubica de Faces Centradas (CFC)
m = (8x1/8 + 6 x1/2)x(M/N,) = 4 M/N, M

V= a3 = (242 r)? K= 4N2 13 N,




Dimensdes dos intersticios nas estruturas compactas
Estimativa do raio da maior esfera que pode ser acomodada sem perturbar os

atomos (considerados esferas rigidas)
Estrutura CFC

Octaédricos

>
M

2N2r=2r+2r,

ri.o.: (\/_2'1) r
=0.414r

Tetraédricos

— diagonal do cubo:
& | &
ij’j—,}?{ diagonal do cubo
iJ q‘ elementar: d
d=2r+2r,

d=1%D e D=+V3az=+V3x2V2r

!

2r +2r,, =\3x\2 r
21, =(V6-2)r

r, =0.225r

Estas dimensdes sao importantes nas ligas metalicas

D



TOM/CLOA Aplicada aos Metais
H2

C is
1s @ O1s
E
H3 O3 or HN
/02
OO O—= G — 0> =
1s ) C1 1s ‘bﬂ’
N niveis de energia
H, N/2 preenchidos
O4
O3

Q
N

OO



Banda de Niveis de Energia do Hidrogénio Metalico




METAIS

elevada densidade; elevada condutividade térmica e eléctrica; ductilidade

I Hidrogénio B Metaldides

Metais alcalinos O Nao metais
' Metais alcalino-terrosos B Gases raros
I Metais de transicao ® Terras raras




Banda de Niveis de Energia dos Metais dos 2° e 3° Periodos da
Tabela Periddica

4N niveis de energia

Orbitais de valéncia:
2se?2pouldse3p
(4 orbitais por atomo)

!

Para um cristal com N atomos:
AN orbitais atbmicas



METAIS

elevada densidade; elevada condutividade térmica e eléctrica; ductilidade

I Hidrogénio B Metaldides

Metais alcalinos O Nao metais
' Metais alcalino-terrosos B Gases raros
I Metais de transicao H Terras raras




Banda de Niveis de Energia dos Metais dos 4°, 5° e 6° Periodos

da Tabela Peri

odica

Orbitais de valéncia:
4s, 4p e 3d ou 5s, 5p e 4d
(9 orbitais por atomo)

________ -
| Para um cristal com N atomos:
| 9N orbitais atdmicas

~6N | Anti-ligantes
|
|
|
|
|
|
V

________ T
~3N | Ligantes
|

ON niveis de energia



Grau de Preenchimento e Energia de Coesao
Metais do 3° Periodo

Metal Na Mg Al
Electrdes de Valéncia 1 2 3
Energia de Coesao
(k3/mol) 108 146 326
Metais dos 4°, 5° e 6° Perlodos da Tabela Periédica
[ [ r 1 1 1 11 rrvrrrrTrTTrT '60 [ 'elrl'Odo
5° periodo Fi
800 ° -
Y [ X J \
5 \ .
£ \
% 600+ 49 periodo ' °\ \ .
2 400- *" 1 . . \ -
% o/ \ \o \ S
g / . '\
200 — ®
L )

%

Ca Ti Cr Fe Ni Zn Rb Y Nb Tc Rh Ag

n° atdbmico




Energia de Coeséo e Propriedades dos Metais

Temperatura de Fusao

4000 I I I I I I I I I I I I I I I I I I I
3500 °
l \,\
3000 H o ¢
2500 o / \.
]

iii§§ f \-"‘\.\ [ /
SRS

-500 ] ] ] ] ] ] ] ] ] ] ] ] ] ] ] ] ] ] ]

Temperatura de fuséo (°C)

Ca Ti Cr Fe Ni ZnRb Y Nb Tc Rh Ag Ba Hf W Os Pt Hg
n°® atbmico



Compressibilidade
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Compressibilidade x10 °
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Ca Ti Cr Fe Ni Zn Rb Y Nb Tc Rh Ag Ba Hf W Os Pt Hg
n° atdmico



Ligas metalicas

Propriedades metalicas, constituidas por dois ou mais elementos, pelo
menos um dos quais € um metal

= Dimenso0es relativas dos atomos néo
devem diferir mais de 15%

= Estruturas cristalinas compativeis

= Electronegatividades semelhantes

Substituicéo
(dois ou mais metais)

Solugdes solidas = Numero de electrGes de valéncia
(xs semelhantes) = Dimensées relativas do metal e do
. nao metal:
Intersticlals

raio(ndo metal) < raio(intersticio) —
solubilidade elevada

raio(ndo metal) > raio(intersticio) —
baixa solubilidade, desde que a razéo
dos raios atdomicos < 0.59

(metal + ndo metal)

Compostos intermetalicos (IMC)
(xs muito diferentes)
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