
UM MODO DE MACL.AÇÃO POSSíVEL 
NA FASE e DA LIGA Cu-Sb <1 > 
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RESUMO 

O autor encontrou sàmente um plano de simetria, a saber 
(1210) , no super-reticulado da fase e da liga Cu-S b, supondo 
uma distribuição ideal de 8 átomos de Sb 3 • Esse plano de 
simetria coincide com o plano de cisalhamento e é perpendi­
cular ao plano de maclação (101 1) da macia que foi predita 
para um t eticulado exagonal de relação 0.7947, em trabalho 
anterior 1 . O autor supôs assim a macia (101 1) na fase e 
e discutiu os movimentos atômicos correspondentes. A possi­
bilidade de ocorrerem tais , macias parece pequena, cêrca de 
1 / 6 ( ou menos) da possibilidade de ocorrer a macia do tipo 
(1012) do reticulado hexagonal denso comum. R . W. Caim 

confirmou que não há possibilidade de se formar macia num 
cristal ordenado de Fe3 Al. Com base nisto, o autor supôs 
certas condições geométricas para a maclação nos super­
reticulados. 

I . INTRO DUÇÃO 

E m traba lho a nterior 1
, o auto r previu que, se a lgum a maci a 

se formar num reticudado hexagona l com relação c/ a-0,795, 
e1a teráos índices K1 = ( lOl l ) ; K 2 = (IOI I ) ; 71 1 = [1 0 12] e 

71 2 ,= [ 1012 ] e o pl ano de cisalham ento será ( 12 1 O). Por ou tro 
lad o a estrutura da fase e da li ga-Cu-Sb é um sup er-ret icu lado 

(1) Contribuição T é cn ica n .0 396. Apr esentada ao XI V Congres so da ABM; 
Belo Horizont e , 1959. Au sent e do P ais, em v iagem de estudos, sóm ente 
agora o Autor nos rem eteu os originais . 

(2) Membro da ABM. F ísico d a Secção de Fís ico Química Metalú rgica do 
I nstitu to de P esquisas T ecnológicas; anteriormente, do Laboratório Ni­
s h iyama da Universidade de Osaka (J apão). 
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hegaxonal denso, de relação c/ a = 0,7947. O autor discutirá 
a possibilidade geométrica da formação da macia prevista em 
ta l li ga. 

2. ARRANJO ATôM ICO NA CÉLULA UNITÁRIA 
DA FASE e DA UOA Cu-Sb 

Osawa e Shibata 2 es tudaram a fase e da liga Cu - 30,52 % 

Sb, e mediram os parâmetros do reticulado: ªª = 10,836 A; 
eª = 8,611 (2) A, dando eª / as = 0,794(7). Levando em con­
sideração o pêso específico med ido, êsses autores concluíram 
que a célul a unitária contém 45 á tomos de Cu e 9 de Sb. Con­
cluíram êles que : I .º) a fase e possui uma célul a unitár ia com 
os eixos a e e quádrupl o e dôbro respectivam ente dos ho­
mônimos da célula hexagonal densa s imples de parâmetros 

o n 
a ,= 2,709(0)A, e ·= 4,305(6)A e relação e/ a= 1,589(4) da-
qui por diante chamada célul a componente); 2. 0

) Se o reti­
culado da fase fosse hexagonal denso ideal, a célula unitá ria 
conteria 64 átomos ao invés de 54. Ela se aproxima, entretanto, 
da idea l. 

Recentemente, Boettcher e Thun 3 observaram uma linha 
de difração nítida do super-reticu lado da fase e, com distância 

o ' 
interplanar igual a 3, 16 A, e supuseram uma dis tribuição de 8 
átomos de a ntimônio na célu la do sup er-reticulado. A fig . 1 
most ra ta l distribuição feita em planos (0222) ª ond e o índice 
" e" denota referência à célul a total, com relação eª / a ª = 
= 0,794( 7). Parece qu e o super- reticulado tem sua ori gem 
na porção homopolar das forças de li gação dos átomos de Sb, 

o 
tendo ês tes sua dis tância aumentada para 3,82 A. 

Como, entretanto, a célul a contém mai s de 8 átomos, aque­
les autores supuseram que os excedentes podem ocupar posições 
em planos paralelos ao basa l a a lturas iguais a c/ 2 e e ou 
c/ 4 e 3c/ 4. Além disso supuseram êles que os vazios podem 
se arranjar ordenadamente, po r exemplo nos planos (2022)ª . 
os quais se alternam com os planos ( 1011) ª ocupados pelos 
átomos de Sb, como se pode ver pela fig. 1. Todavia, as posi­
ções corretas dos vazios permanecem desconhecidas. 
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Fig. 1 - Distribuição ideal d e 8 átomos de Sb na 
célula do super-reticulado da fase , el a l iga Cu-Sb. ' 
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Fig . 2 - Proj eção de átomos de Sb sôbre o plano el e cisalha­
m ent o (1210) 

8 
e r espectivos movim entos na m aclacção na fase , 

da liga Cu-Sb. Círculos e m linha fina e grossa r epresentam 
átom os de Sb situados respectivamente sôbre, aci m a e abaixo 

do plano de cisalha m e nto (pla no da figura). 
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3. MOVIMENTOS DOS ÁTOMOS NA MACLAÇÃO 

Consideraremos ago ra a maci a predita para a fase e como 

segue: K , = (1011). ; K2 = ( 1011)5 ; '71= [1012] s e '1 2 = 
[1 012].. 

Suponhamos por s implicidade a dis tribuição idea l dos áto­
mos de Sb como indica a fi g. 1. Vê-se po r essa fi gura qu e só 
há um plano de s imetria, ( 12 1 O) s, dentre os que pertencem 
à família -{ 12 10r s , no qu e concerne aos arranjos dos á tomos de 
Sb, bem como dos de Cu. Segue-se daí que êle pode vir a ser 
o pl a no de cisalhamento da macia ac im a. 

A fig. 2 mos tra a proj eção de á tom os de Sb sôbre o plano 

de cisalhamento, ( 12 10) ", e os respectivos movim entos oco rri­
dos durante a macl ação e a lí indicados por fl echas. Os movi­
mentos de tais á tomos são semelhantes àqueles que oco rrem no 
s is tema hexago nal denso, como por exemplo em Zr. 

No modêlo idea l acima supõe-se que tanto os átomos de 
Cu como os de Sb se s itu am em posições co rretas do reticulado 
hexagonal denso. de acôrdo com a hipótese de Boettcher e 
Thun 3

• Segue-se daí que os átomos de Cu se deslocarão para 
suas novas posições da mesma maneira que os de Zr que poss ui 
relaçã0 axial 1,589(5), práticamente igual à da célul a compo­
nente da fase e. Na fi g. 2 os índices de maclação sem sub­
índices se refe rem a esta célula componente. 

Consideremos agora o a rran jo dos á tomos no contôrno da 
macia da fase e. Thompson e Millard 4 sugeriram um a rra nj o 
no contôrno de macia em cádmio representado na fig. 3. Êste 
fo i obtido por um ou dois pequenos reajustamentos de pos ições 
atômicas das duas metades do reticulado junto ao pl a no comum 
( 1012 ), com o fito de es tabelecer a s im etria do contôrno de 
macia e de a liviar as discordâncias mais evidentes. 

Se o arranjo de átomos acim a for realizado, os átomos de 
Sb viri am para a mesma interface de macia como indica a 
fig. 2; como conseqüência, a ordem e li gação de átomos sofre­
riam quaisquer mudanças no contôrno da macia. Pode-se pergun­
tar se ta is irregul ar idades es trutu ra is locai s podem se r to leradas 
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na maclação de compostos de ligação eletrônica, como é o caso 
da fase e da li ga Cu-Sb, que é um es tado ordenado em tôda 
a faixa de temperatura. 

1o 
1b 

Fig. 3 - Arranjo dos átom os no plano de maclação no 
reticulado h exagonal d en so de Cd. A linha cheia é o 
traço do plano de maclação (1012), e as linhas pontilha ­
das são os traços dos planos basais no plano de cisa­
lhamento (1210) que coinc ide com o plano da figura.• 

=: ---.;,::_::_::_::_::_::_::_::.~- l_t -------
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(i) (i i ) (iii ) 

Fig. 4 - Mecanismo de troca e arranjo final dos átomos na 
m aclação de um ret icu lado múltiplo constituído por pares 
de pla nos separados por estreito vazio. A linha tracejada 

representa a interface da macia hipotética. • 

Jaswon e Dove 5 suge riram uma outra possibilidade de a rra n­
jo atômico no co ntôrno da macia em ret iculados múltiplos, como 
é o caso do hexago nal denso. A fig . 4 mostra êste arranjo, 
onde a interface de macia é indicada por uma linha tracejada 
e é o plano hipotét ico especular a meia distânci a entre os pares 
Oa e Ob separados por pequeno espaço . 

Após a maclação, os p la nos Oa e Ob moveram-se para 
posições de compromisso entre matriz e macia, mas o equilí brio 
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de empilhamento dês tes planos é seguramente mantido. Em 
conseqüência, a energ ia do contôrno da macia pode ser atribuída 
principalmente aos desacordos entre os planos vizinhos larga­
mente distanciados 0b, 1 a e 0a, l b, tal como foi suger-ido por 
aqueles autores. 

O arranj o de átomos acima descrito parece mais plausivel 
do que o representado na fig. 3, dada a manutenção do es tado 
ord enado no contôrno da maci a. 

4 . DISCUSSÃO 

No parágrafo precedente o autor sugeriu um modo poss ível 
de maclação na fase e da li ga Cu-Sb, supondo a distribuição 
idea l de 8 átomos de Sb na cé lula unitária, tal como fo i sugerido 
por Boettcher e Thun 3

• Como ficou descrito no item 2, a célul a 
unitár ia contém rea lmente 9 átomos de Sb e, portanto, pequenos 
ajustamentos devem se r efetuados após o movimento da ma­
clação. Al ém disso a célula unitá ria contém vazios cuj as posi­
ções corretas perman ecem desconhecidas. Por essa razão no 
presente traba lho êles foram ignorados. 

Conside remos ago ra a possi bilidade de se detec tar macias 

de tipo con siderado. Como descrita no item 2, sómente o pl ano 
( 121 O) " dentre os de sua fam íli a, é de simet ri a para o reti­
culado em discussão. A lém disso, sómente o plano ( l 011 ) . 
pode se r plano de maclação dentre os de sua fa mília, sendo per­
pendicular ao plano de cisalham ento. Por outro lado a macia 
da família i 10f2( pode se fo rm ar no sistema hexagonal denso 
de r elação inferior a (3) 1 12 sómente quando deformada na dire­
ção próxima ao eixo e, como demonstraram Schmid e Boas 6

• 

Considerando as res trições acima, parece que a macia suge­
rida dificilmente se rá detectada, sendo a probabilidade de sua 
formação cêrca de 1 / 6 da possibilidade da formação de macia 
no sistema hexa go nal denso comum na famí lia i l O 12 (· 

Finalmente, será discutida a fo rm ação de macia num cri stal 
ordenado de F e3AI. Dado que esta liga possui es trutura cúbica 
de corpo centrado, consideraremos sómente a macia da fa mília 
i 112 f· R. W . Cahn confirmou que não há possibilidade de 
formação de macia nes te super-reticul ado. Êste fato parece su­
gerir a condição geométrica que deve ser sat isfeita na maclação 
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dos super- reticulados, a saber, a necessidade de estabelecimento 
de simetria do contôrno da macia para tôdas as espécies de 
átomos componentes. A fig. 5 mostra que a condição acima não 
pode ser estabelecida neste super-reticulado. 

i 

Fig. 5 - P rojeção de átomos sôbre o plano (110) de 
um cristal ordenado de Fe3Al. Os círculos vazios e 
ch eios representam átomos de F e e Al respectiva-

mente; a linha cheia é o traço do plano (112). 

Uma outra razão que pode ser evocada é a seguinte: a 
ordem e ligação dos átomos pode sofrer quaisquer mudanças no 
contôrno da macia e é provável que tais irregularidades estru­
turais sejam intoleràvelmente grandes na maclação de grande 
cisalhamento. Esta hipótese deve, todavia, ser posta à prova 
na liga ordenada FeAI , em cuja maclação a condição de sime­
tria acima é satisfeita. 

Ao contrário, a macia suposta na fase e da liga Cu-Sb 
envolve um pequeno cisalhamento (O, 172), comparável àquele 
que ocorre . em Zr. Deve ser observado ainda que a fase e en­
volve ligação de natureza parcialmente homopolar, contrària­
mente aos super-reticulados das li gas Fe-AI. 
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