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Simplicity in Science — A short analysis of the simplicity in Science is presented, and a crystallographic example
of this simplicity is given as the description of crystal structures of general formulas AB, AB,, AB_, AB,, based on cubic
or hexagonal close packings of the large atoms, with the small atoms occupying the octahedral or tetrahedral inter-
stices, after an appropriate interpretation and representation by condensed models.
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E feita uma breve anélise sobre a simplicidade na Ciéncia, e é apresentado um exemplo dessa simplicidade em
Cristalografia, num quadro de estruturas cristalinas de formulas gerais AB, AB,, AB,, AB,, baseadas em empilhamentos
densos, cibico ou hexagonal dos dtomos maiores, com os atomos pequenos ocupando os intersticios octaédricos ou
tetraédricos. Uma interpretagdo adequada e a representacao por meio de modelos condensados dessas estruturas, pdem
em evidéncia a semelhancga e simplicidade dessas estruturas.

E espantosa a enorme diversidade da Natureza, mas tam-
bém é igualmente espantoso que, em muitos casos, as re-
gras e 0s mecanismos que a governam Ssejam muito sim-
ples. Paul Dirac foi um dos cientistas mais interessados
pela simplicidade e beleza da ciéncia, e escreveu: ”Na sua
esséncia a Natureza é simples” [1].

A simplicidade da Ciéncia é uma consequéncia da simpli-
cidade escondida da Natureza. Para Einstein “o que é mais
incompreensivel no nosso Universo é ele ser compreen-
sivel” [2]. Esta simplicidade da Ciéncia é possivelmente
parte da resposta a perplexidade de Einstein.

Na Fisica, na Quimica, e na Cristalografia, assim como
noutros ramos da ciéncia, encontramos muitas vezes essa
simplicidade. Na Fisica as leis sdo normalmente repre-
sentadas por expressdes matematicas simples. No que diz
respeito a Quimica podemos recordar uma das suas leis
fundamentais, a lei das propor¢Ges multiplas, que estabe-
lece: “quando dois elementos se combinam para formar
mais do que um composto, 0s pesos de um elemento que
se combina com o mesmo peso do outro estdo na razdo de
ntimeros inteiros e pequenos”. Esta lei foi estabelecida por
John Dalton, cerca de 1803, e resultou largamente da sua
especulacdo sobre as bases da teoria atémica, que veio a
simplificar imenso a ciéncia da quimica.

Na Cristalografia, uma das leis fundamentais é a lei de
Hatiy, que estabelece que: “se escolhermos trés faces num
cristal como planos de coordenadas, e uma quarta face
como unidade, os indices de todas as faces e as arestas sdo
niimeros inteiros, e usualmente pequenos”. E curioso notar
um certo paralelismo entre a lei quimica de Dalton e a lei
cristalografica de Hatly.

Como cristalégrafo vou tratar agora, com mais detalhe, al-
guns aspectos da cristalografia. Em cristalografia, para des-
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crever as estruturas cristalinas, existem duas ferramentas
fundamentais: a representacdo das estruturas por meio de
modelos atémicos e o uso de formulas estruturais. A repre-
sentacdo das estruturas pode ser feita de varias maneiras:
por meio de modelos de bolas e pequenas hastes que as
ligam, pela projeccao dos atomos num dos lados da malha
unitéria; pela distribuicdo dos dtomos em perspectiva na
malha unitaria, pela descricdo da coordenacdo poliédrica
dos atomos, e pelo empilhamento atémico. Uma outra ma-
neira de representacao é por sobreposicdo de camadas de
atomos, os chamados modelos condensados [3].

A maior parte das estruturas cristalinas podem ser descritas
pela sobreposicdo de camadas de atomos todas iguais, ou
por duas diferentes que alternam. As camadas sdo repre-
sentadas por folhas de acetato transparente, e 0s atomos
desenhados por circulos de tamanhos diferentes. No caso
de estruturas baseadas em empilhamentos densos dos éto-
mos maiores, com atomos mais pequenos ocupando o0s in-
tersticios desses empilhamentos, foram preparadas folhas
padrdo com todos os intersticios desenhados (quer octaé-
dricos quer tetraédricos), e onde é facil marcar os intersti-
cios que estdo ocupados. As camadas transparentes padrao
colocam-se num suporte apropriado para permitir uma vi-
sualizacdo 3D da estrutura cristalina.

Paul Moore [4] atribuiu grande importancia a representa-
¢do das estruturas e defendeu que se escolhermos a descri-
¢do apropriada descobriremos que muitas estruturas sdo
baseadas em empilhamentos densos que anteriormente
ndo tinham sido descritas como tais [5]. Num artigo re-
cente de J. Lima-de-Faria [6] sdo descritas 322 estruturas
cristalinas baseadas em empilhamentos densos, e mais
135 baseadas noutros tipos de empilhamento, num sentido
mais geral.

As férmulas estruturais que caracterizam as estruturas cris-
talinas sdo também muito importantes para a sua compre-

31



ARTIGOS

ensdo, e a sua notacdo deve ser o mais evidente possivel.
Foram varias as notagdes que foram propostas para as es-
truturas cristalinas, mas destas quero destacar a de Nigli
[7] e a de Machatschki [8]. Em 1965 J. Lima-de-Faria [9]
prop0s uma notagdo para os tipos estruturais inorganicos,
e em 1976, esta foi adaptada por J. Lima-de-Faria e M. O.
Figueiredo [10] como férmulas estruturais das estruturas
cristalinas. Mais tarde, estas formulas estruturais foram re-
comendadas pela Comissdo Internacional de Nomenclatu-
ra da Unido Internacional de Cristalografia [11].

Vamos agora considerar um conjunto de estruturas cristali-
nas de compostos de férmulas gerais AB, AB,, AB, e AB,,
e comparar a sua representacao convencional com a repre-
sentacao por meio dos modelos condensados.

AB

Rutile
TiO2 P42/mnm

Tetraauricupride
CuAu P4/mmm

AB

Se usarmos a sua representacao convencional, baseada na
distribuicao geométrica dos atomos ou através da sua coor-
denacdo poliédrica, e se usarmos modelos cristalogréficos,
tais como os de bolas e hastes, ou formados por poliedros
de coordenacdo, torna-se dificil visualizar o arranjo dos
atomos, e as estruturas parecem complexas e todas muito
diferentes (Figura 1).

Se, no entanto, fizermos uma interpretacao apropriada des-
sas estruturas e usarmos como representagdo os modelos
condensados, verifica-se que estas estruturas sdo seme-
lhantes, todas baseadas em empilhamentos densos, for-
madas por camadas muito simples, todas iguais, ou duas
alternadas, com uma distribuicao simples e simétrica dos
seus atomos (Figura 2).

2 AB3
Auricupride
Cu,Au Pm3m

Hongshiite PtCu Scrutinyite Anatase Dyscrasite
R32... PbO, Pcan TiO, 14 /amd Ag.,Sb Pmm2
Nickeline Halite Ramsdellite Molysite Molybdite
NiAs P6./mmc NaCl Fm3m MnO, Pbnm FeCl, R3 MoO, Pbnm
AB,
Waurtzite-2H Sphalerite Melonite Chloromagnesite Roaldite
ZnS P6,mc ZnS F43m NiTe, P3m1 MgCl, R3m N(Fe,Ni), Pm3m

Figura 1 — Representagdo convencional de algumas estruturas cristalinas de compostos de formulas gerais AB, AB,, AB, e AB,. A maioria das figuras
aqui representadas sao do livro “Structural Inorganic Chemistry”, de A. F. Wells, 1950, reproduzidas com a autorizagdo da Oxford University Press
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Anatase
TiF[O.F 14,/amd

Nickeline Haltte Ramsdellite
Ni'[As]" P8ymme | Na“[CII* Fm3m | Mn°[O,]" Pbnm

Chiloromagnesite Roaldite

Figura 2 — Representagdo das estruturas cristalinas de alguns compostos de férmulas gerais AB, AB,, AB, e AB, baseadas no empilhamento denso dos
atomos maiores, com os dtomos mais pequenos ocupando os intersticios octaédricos ou tetraédricos, usando modelos condensados. Quando s6 uma
camada esta representada isso significa que as camadas sdo todas iguais, se estdo representadas duas camadas significa que essas camadas se sobrepdem
alternadamente. As formulas estruturais contém as caracteristicas das estruturas, colocando-se primeiro os atomos intersticiais com a coordenacao
indicada como expoente (o se octaédrica e t se tetraédrica), e a seguir os 4tomos maiores de empilhamento denso dentro de parénteses rectos, com a
indicacdo do tipo de empilhamento, se cibico ou hexagonal, também como expoente (c para cibico e h para hexagonal). A simplicidade destas estru-
turas é evidente.
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