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CONSTRUÇÃO DE REDES CRISTALINAS VIA SIMULAÇÃO
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Orientador: Prof Dr Denilson da Silva Borges

Manaus - 2009



Resumo

O projeto construção de redes cristalinas via simulação computacional, tinha por

objetivo entender um programa feito na linguagem de programação Fortran após este

entendimento, modificamos o códico fonte para que o mesmo pudesse fazer as redes

cristalinas básicas para o estudo do estado sólido.

As etapas iniciais se resumiram ao estudos de análise vetorial e introdução a

f́ısica do estado sólido, onde apredendemos os conceitos e formação dos sólidos que

acontece por acumulo de átomos em uma estrutura cristalina através dos vetores de

translação , as redes podem ser em duas dimensões ou três dimensões. Neste projeto

as simulações são feitas em três dimensões.
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Introdução

A f́ısica do estado sólido é um ramo da f́ısica que trata da matéria agregada

especialmente em sua forma cristalina. Dizemos que um sólido é cristalino se o

conhecimento das posições de um número determinado de átomo que constituem o

sólido permite a reconstituição das posições dos demais átomos constituintes.

Os matériais sólidos podem ser classificados de várias formas. Alguns deles

podemos descrever como sólido cristalino ou amorfo.

Na teoria básica do estado sólido é comum a prática de iniciarmos com modelos

de um simples cristal de forma perfeita e de tamanho infinito. O efeito de impureza

defeito, superf́ıcie e contorno de granulados são então adicionados como pertubações.

No estado sólido a existência da estrutura cristalina resultam sólidos cristalinos

constrúıdos a partir da replica de uma célula unitária, sua forma e tamanho depende

das dimensões, valência qúımica e estado de ionização dos átomos ou moléculas que

o compõe e das condições em que o cristal se formou. Se aplicamos pressão ou

modificarmos a temperatura, o cristal pode assumir formas totalmente diversas.

Nos ultimos anos a simulação computacional vem crescendo bastante, princi-

pamente na área de simulação de materiais, fazendo com que possamos substituir

experimentos que dependem de vários recursos financeiros por sistemas que po-

dem ser simulados dentro de um “Laboratório Virtual”. Apartir dos dados obtidos

através da simulação computacional seremos capaz de entender um programa em

linguagem FORTRAN, para podermos construir diversas redes cristalinas.
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Revisão Bibliográfica

Estrutura Cristalina

Os materiais sólidos podem ser classificados de acordo com a regularidade se-

gundo o qual os átomos ou ı́ons estão arranjados em relação uns aos outros. Um

material cristalino é aquele no qual os átomos estão situados em um arranjo que se

repete ou que é periódico ao longo de grandes distâncias atômicas ou simplificando

um sólido é cristalino se o conhecimento das posições de um número determinado de

átomos que os constituem permite a reconstituição das posições dos demais átomos

constituintes.

Vetores de Translação

Uma rede cristalina é constrúıda através do vetor de translação. Visto que

o conceito de vetor diz que é uma grandeza que tem módulo ou valor absoluto,

direção e sentido, tais como deslocamento, velocidade, força e aceleração.

Considerando um cristal ideal consiste em uma repetição infinita de grupos

idênticos de átomos. Cada um deste grupo recebe nome de base e o conjunto de

pontos matemáticos aos quais as bases estão associadas é chamado de redes crista-

linas. De tal modo que uma rede cristalina tridimensional é formada pelos vetores
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3

de translação a1
1, a2 e a3, tais que o arranjo de átomos no cristal parece o mesmo

quando visto do ponto r’ transladado em relação a a de um múltiplo inteiro dos

vetores de translação:

r’ = r + u1a1 + u2a2 + u3a3 (1)

Figura 1: Vetor de Translação em um conjunto bidimensional

As constante u1, u2 e u3 são números inteiros quaisquer. A rede cristalina é

definida como o conjunto de pontos r’ definidos pela equação (1) para todos os

valores posśıveis de u1, u2 e u3.

Na figura 1 o vetor T é uma combinação linear de a1, a2 e a3; O par de vetores

não colineares é chamado base no plano.

1As letras em negritos significam que são vetores.



Metodologia

No inicio os estudos foram voltados à análise vetorial para entender como pode-

mos representar as estruturas de um sólido, como acontece essa formações de redes

cristalinas, são formadas por átomos que vão acumulando para chegar ao formato

de uma estrutura cristalina. Faz se necessário entender o conceito básico de análise

vetorial para compreender o que são redes, formadas por vetores de translação e

base, com isso podemos construir uma estrutura cristalina.

Encerrada a primeira etapa, seguimos para o estudo da introdução a f́ısica do

estado sólido, começando pelo cristal para analisar como acontece sua formação.

Partindo desse ponto podemos entender a base, a rede e a estrutura de um cristal.

Esses conceitos foram fundamentais para poder chegar ao objetivo do projeto

e iniciar o trabalho com programação. Além de um estudo da linguagem de pro-

gramação Fortran onde o programa é executado. Para começar com o trabalho é

preciso estabelecer alguns dados, em seguida executar a programação; para visuali-

zar a estrutura é preciso rodar em um outro programa chamado jmol.

O projeto foi realizado por essas etapas. O levantamento bibliográfico foi um

passo subseqüente e obrigatório importante que auxiliou para formular esse relatório

e para validar o problema proposto.
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Resultados Obtidos

O projeto se baseou no estudo sistemático do programa (programa-rede-ccc.f)

em linguagem de programa Fortran. Neste programa, fizemos algumas modificações,

estas mudanças foram feitas de forma a construção das diferentes redes cristalinas

existente na literatura, tais como: cúbica simples, cúbica de face centrada, estrutura

do diamante e estrutura blenda de zinco.

Na figura 4, temos a rede cristalina cúbica simples, que é a mais simples estrutura

encontra na natureza. As caracteŕıstica deste tipo de rede é que o parâmetro de rede

é o mesmo nas três direções espaciais, a = b = c e o ângulo entre os eixos é dado a

90◦.

Na figura 5, temos a estrutura de corpo centrado, também conhecida como (ccc)

que significa estrutura cúbica de corpo centrado.

Na figura 6, temos a estrutura cristalina de face centrada, denominada de (cfc).

A caracteŕıstica dessa rede é que temos uma estrutura da rede cúbica simples com

um átomo no centro de cada fase.

Na figura 7, a estrutura é para um agromerado que denominamos de cloreto de

sódio ou tipo NaCl. Em alguns materiais semicondutores temos após aplicarmos

pressão hidrostáticas este materiais passam a ter este tipo de estruturas.

Nas figuras 8 e 9 temos a estrutura para o diamante e se trocarmos o carbono

nesta estrutura por dois novos composições, teremos como resultado a estrutura

denominada Blenda de Zinco.

Na figura 10, temos a foto do programa que usamos para fazer essas estruturas,

este programa foi todo feito na linguagem de progamação Fortran.
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Figura 2: Rede Cúbica Simples

Figura 3: Rede Cúbica de Corpo Centrado
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Figura 4: Rede Cúbica de Face Centrada

Figura 5: Estrutura do Cloreto de Sódio



8

Figura 6: Estrutura do Diamante

Figura 7: Estrutura do Sulfeto de Zinco Cúbico
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Conclusão

Chegamos ao objetivo do projeto que foi o que nos motivou a trabalhar nessa

pesquisa, o programa é composto por comandos na linguagem de programação FOR-

TRAN onde é preciso passar alguns dados, como quanto uma vetor vai crescer nos

eixos, ou seja, o quantos iremos replicar a célula unitária nas três direções.

O programa ainda é muito limitado, uma vez que não conseguimos simular com

ele, redes cristalinas que não são cúbicas. Dessa forma, podeŕıamos em um trabalho

futuro generalizá-lo para quaisquer tipos de redes cristalinas.
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APÊNDICE

Cronograma

Figura 8: Cronograma Proposto
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