strutura Atbmica

se para a classificacdo dos materiais €
ncontrada na natureza das ligacoes
quimicas.




oes tem duas categorias gerais

lgacoes Primarias
Envolvem a transferéncia e/ou
compartilhamento de eletrons produzindo

ligacOes relativamente fortes entre os
atomos envolvidos.

Ex: 10nica, covalente e metalica




elétrons.

undarias
atracoes relativamente fracas

atomos ou moléculas ndo ocorrendo
nsferéncia ou compartilhamento de




possul um conjunto de
ades tais como:

ondutividade elétrica

- massa especifica
Todas estdo associadas a




nceltos Basicos

Mo — é a unidade basica da estrutura dos
materiais.

e Modelo atomico de Bohr
COHQIQTP emum DP(]UPHO nuclpn mmngstg

por prétons e neutrons envolvidos por
elétrons em mowmento

rrrrrrrrrr Froume 2.1 Schematic represeniation of
the Eh hr atom.




rotons possuem carga elétrica
ual a 1,60 x 101° C.

rons = carga negativa
rotons = carga positiva
Neutrons = eletricamente neutros

Massas das particulas atomicas:
m,=m, = 1,66 x 10-**g
m, = 9,11 x 10-%%g




acterizacao do Elemento Quimico

eita a partir do numero atomico (Z) que
Indica o numero de protons no atomo.

Para um atomo eletricamente neutro o niumero
atomico e igual ao numero de eletrons.

A massa atomica (A) corresponde a soma das

maccac An nrAatnne n nnititrnne A — D o NI
IHIaoodo UtCT P'UL 119 T 1ICULIVIIO \I'_\ = Ll |\|}.

O ndmero de P € sempre 0 mesmo para todos
0S atomos de um mesmo elemento, mas 0

numero N pode variar produzindo diferentes
massas atomicas.




um mesmo elemento que
diferentes massas atomicas
rente nUmero de neutrons) sao
enominados de 1sotopos.

A massa atomica apresentada na Tabela
Periodica corresponde a uma média dos
valores encontrados na natureza, ou seja,
dos 1sotopos.




0S com relacao a massa atomica
e a U.M.A. (Unidade de Massa Atomica)

.M.A. =1/12 da massa atomica do C,,

O peso atomico de um elemento ou 0 peso
molecular de um composto pode ser expresso
com base no numero de U.M.As por atomo
(molecula) ou massa por mol de material.

Em 1 mol de uma substancia existem:

6,02 x 1023 atomos ou moléculas
1 UMA 1g

atomo (molécula) ~ 1mol

(numero de Avogrado)




$ 6,02 x 103 U.M.As para

0 préton = 1,66 x 10-%4g

sa 0 atomo de carbono 12:

= 6P + 6N =
M=12x1,66x10%g=12 UM.A.

1 UMA _ 1,66 x 107%*g
6,02 x 1023 UMA/g 1g




|sotopos

atomica de 1 atomo de carbono é 12
A. (12,011 pela presenca de 1,1% de C,,)

»=6P+6NeC,,=6P+7N

A massa atomica do cloro é 35,5 pela existéncia
de Cl,e =17P + 18N e Cl; = 17P + 19N
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Position in the periodic table

Figure 2-7 The electronegativities of selected elements relative to the position of the element
in the periodic table.
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Figure 2-8 Periodic table of elements.
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da transferéncia de elétrons de um
0 para outro buscando uma
onfiguracao eletronica mais estavel.

Ex.: Cloreto de Sddio

Distribuicdo eletronica: e >

Nd — £, 0, 1

Cl-2,8,7 _,

Origina-se 1ons positivos e e

ium and chlorine atoms. Electron

e n e g at i VOS . transfer from Na to Cl creates a cation

(Nat) and an anion (Cl=). The

ionic bond is due to the coulombic at-
traction between the ions of opposite
charge.




Valence electron

Na atom Cl atom Nat ion Cl- ion

Figure 2-12 An ionic bond is created between two unlike atoms with different electro-
negativities. When sodium donates its valence electron to chlorine, each becomes an ion;
attraction occurs, and the ionic bond is formed.




racao de Coulomb
cla entre os ions

FIGURE 2-6  Plot of the coulombic force
(Equation 2.1) for a Nat—CI~ pair.

F. x 10°(V)




nto ideal da ligacao?
quilibrio

., onde F, e a forca de repulsdo pela
Imidade de ions de cargas iguais, sendo

FIGURE 2-7  Net bonding force curve for
a Na™—CI~ pair showing an equilib-
rium bond length of ag = 0.28 nm.

F x 109(N)
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FIGURE 2-8  Comparison of the bonding force curve and the

bonding energy curve for a Nat—CI™ pair. Since F =

dE/da, the equilibrium bond length (ag) occurs where
F =0 and E is a minimum (see Equation 2.5).

(©)

TN R ]

! 5

FIGURE 2-9 Comparison of (a) a planetary
model of a Na*—CIl~ pair with (b) a hard-
sphere model and (c) a soft-sphere model.




de ligacdo os atomos compartilham

e elétrons. Pares de eléetrons de ambos o0s
mos circulam na camada eletronica mais
externa proporcionando uma configuracao
eletrénica mais estavel para os dois atomos.
Ex.: Molécula do oxi

I',\ 'Y 2 aVel AII\ L= e — m,
-O atomo ae O tem 6e n:







e leva a formacao de dipolos =
olecular pela concentacao de

a0 covalente é do tipo direcional, ou seja,
orre orientacao das cargas sendo esta a principal
caracteristica.

Ex.: Molecula do Etileno (C,H,)

Ficvee 15.1  For
palyethylene, (q) a
schematic
representation of mer
gnd chein structures,
and (&} a perspective of
the molecnle, indicating
the zigzas backbone
sLruciure.




eva ao processo de polimerizacao
letileno. A ligacao entre as moléculas
rca de atracao secundaria.

ao covalente uma ligacao forte, porque os
apresentam baixo ponto de fusdo e baixa

Frevee 15,10
Arrangement of molecular
chains in a unit cell for
polyeihylene. {Adapted from
C.W. Bunn, Chemica!
Crvstallograpiny, Oxlford
University Press, Osford,
[%5, p. 233

p———— 0.7dl nm ———

@c G



Secundarias (Forcas de Van Der Waals)

moléculas pela atracdo de cargas opostas como
encia da formacéo de dipolos.

tracao depende da assimetria de distribuicao de cargas.
Nao ha transferéncia de elétrons

Estas ligacOes secundarias tem energia bem inferior as
primarias

Quando o composto é aquecido ou submetido a esforcos
sdo as ligacOes secundarias que cedem primeiro
controlando a resisténcia.



de Vinila (PVC)

Van der Waals bonds
have to be broken

/
@ o O

O’JCCW.’)C‘GQ)ﬂw

Force ———»

Figure 2-15 (a) In polyvinyl chloride (PVC), the chlorine atoms attached to the polymer chain
have a negative charge and the hydrogen atoms are positively charged. The chains are weakly
bonded by van der Waals bonds. This additional bonding makes PVC stiffer. (b) When a force is
applied to the polymer, the van der Waals bonds are broken and the chains slide past one
another.



oleculas pela formacéo de um dipolo.

de forca de atracdo secundaria (tipo
aals). Ponte de hidrogénio.

¢ao covalente H-O-H e ligacao secundaria entre as

Figure 2-14
The Keesom interactions are
formed as a result of
polarization of molecules or
groups of atoms. In water,
electrons in the oxygen tend t
concentrate away from the
hydrogen. The resulting charge
difference permits the
molecule to be weakly bonded
to other water molecules.



e forca secundaria (Van Der
tomo neutro.

London forces

Polarized atom @ > D
. has a net dipole
moment
Polarized atoms \
eutral atom attract each other

Figure 2-13 Illlustration of London forces, a type of a van der Waals force, between atoms.







R

Si




Ca
¢ao caracterizada pelo compartilhamento de
e do tipo nao direcional.
podem se deslocar nas trés dimensoes sendo que todos
e da ultima camada de todos os atomos estéo livres para
circular nas ultimas camadas de todos 0s outros atomos
formando o que se chama de “nuvem eletronica”.

Caracteristicas dos metais atribuidas a ligacdo metalica:
- sao solidos cristalinos

- possuem elevado ponto de fusao

- grande numero de vizinhos

- possuem maleabilidade e ductilidade




Figure 2-9

The metallic bond forms when
atoms give up their valence
electrons, which then form an
electron sea. The positively chargec
atom cores are bonded by mutual
attraction to the negatively charged
electrons.




Table 2.5 Bonding Energies and Melting Temperatures for
Various BSubstances

onto de fusao

Hydrogem. H.0 S1 {12.2) .52

Honding Energy Melting
b meal e bl A P, Temperalire
Bondiug Type Subslates [Real el fon. Maolecule ("
omic MNull Gal {153} 33 ikl
Mo 1000 {2359} 2.4 2R
Covalent i 450 {108} 4.7 14100
C {diamond) TI3 {170} 14 == 3550
Hg 68 (L6} 07 —34
- Al 324 (7T} 34 aTell
Mgt Fe 406 (97) 42 1538
W Ban (203} HE 34100
Ar T.7 {18} Ch0E —139
vapdor Weds ok 31 (7.4) 0.32 — 101
NH, 35 (B4 (k36 — 78

I




TABLE 2-2 W Binding energies for the four bonding mechanisms

Binding Energy (Kcal /mol)

150-370
125-300
25—-200
an der Waals <10
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Attraction Repulsion

Repulsion Attraction

Binding
energy

spacing
“2?‘”

< nteratomic —>:

/

Distance

Figure 2-16

Atoms or ions are
separated by an
equilibrium spacing that
corresponds to the
minimum interatomic
energy for a pair of atoms
or ions (or when zero force
is acting to repel or attract
the atoms or ions).




Coordenacao

0 arranjo em posi¢des mais favoraveis (menor

1a).

covaléncia condiciona o niumero de coordenacao

atomica

- Numero de atomos vizinhos que podem se ligar a um
primeiro atomo em funcao da disponibilidade de eléetrons.

- Regra Geral (exceto para H e He)

- N =8-G, onde N € o numero de ligacdes e G 0 numero do
grupo na tabela periodica. Assim:

C e Si — 4 vizinhos

N e P — 3 vizinhos

O e S-2vizinhos

Cle F -1 vizinho




COORDINATION NUMBERS FOR IONIC BONDING

Coordination Radius ratio, Coordination
number r/R geometry
2 0< ﬁ < 0.155 O—e0O
3 0.155 < % < 0.225
4 Mi225i< % < 0.414 D¢

6 0.414 < -}% <032
i

8 0732 < 7= 1

12 |

ord

“The geometry on the left is for the hexagonal close-packed (hcp) structure and that on the right
for the face-centered cubic (fcc) structure. These crystal structures are discussed in Chapter 3.



R

it

cos 30° = 0.866 =

FIGURE 2-12  The minimum radius ratio,

r /R, that can produce threefold coor-
dination is 0.155.




possivel?

Slelseliey

CN = 2 possible CN = 3 maximum CN = 4 unstable

FIGURE 2-11  The largest number of ions of radius R that can coordinate an atom of radius
r is 3 when the radius ratio, r fR = 0.2. (Note: The instability for CN = 4 can be
reduced but not eliminated by allowing a three-dimensional, rather than a coplanar,
stacking of the larger ions.)

CN = 1 possible




Strong bonding

\—> Distance

Weak bonding

Figure 2-17

The force-distance curve for
two materials, showing the
relationship between atomic
bonding and the modulus of
elasticity. A steep dF/da slope
gives a high modulus.




ligacao

 Equilibrium spacing between atoms
1 Spacing after heating
| increases energy by AIAE

——— Spacing after heating increases
i energy by AIAE (larger separation
' indicates higher thermal expansion)

1 Separation
\,_,lfi;AIAE/ ’

Inter-atomic Energy (IAE)

Figure 2-18 The interatomic energy (IAE)—separation curve for two atoms. Materials that
display a steep curve with a deep trough have low linear coefficients of thermal expansion.



ateriais

acao metalica
ondutividade térmica e elétrica — elétrons livres

pacos: reflete a oscilacdo dos elétrons livres; os eletrons
deslocaveis respondem as vibracoes eletromegnéticas na
faixa de frequéncia da luz visivel.

- elevada massa especifica

V4 -
-~ ~

- deformaveis




ateriais

ligacoes covalentes

tes térmicos e eletricos nédo ha eléetrons livres
Xcecao da grafita)

- baixa reflexao: podem ser transparentes em secoes finas.
- baixa massa especifica

- alguns sdo deformaveis




ateriais

— Ligac0es 10nicas e covalentes
a condutividade térmica e elétrica
alta dureza

- baixa massa especifica

- frageis

Compositos — Combinacdes de: metais, ceramico
polimeros.



