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Vztah chemického sloZeni a krystalové struktury minerali

Zakladem definice mineralu jsou specificka krystalova struktura a specifické
chemické slozeni. Atomy jednotlivych prvku nejsou usporadany ve strukture minerala
nahodné a pro jejich vstup do krystalové struktury plati rada pravidel.

Eletroneutralita

Mineral musi byt elektroneutralni!!!!

forsterit Mg,SiO,4 2MgO+Si0, 2Mg™" + Sit" + 40%
Kkalcit CaCO; Ca0 + CO, Ca’" + C* + 30”
albit NaAlSi;Os  2Na,0 + ALO; + 6SiO, Na" +AP" + 3Si*" + 80*

Rozdéleni prvka

PrvKky si mizeme rozdélit do dvou hlavnich skupin:

- aniony (relativné velky iontovy polomér, elektronegativni, napi. 02, F, CI', S, OH).

- kationy (relativné maly iontovy polomér, elektropozitivni)

kationy muzeme rozdélit do dvou podskupin

- kationy s malym iontovym polomérem a vysokou valenci (napt. S**, P*, Si**, C*', B*),
- kationy s velkym iontovym polomérem a nizkou valenci (napi. Na*, Ca*, Fe**, Mn*",

Fe*").

Stavebni prvky krystalovych struktur

Ve strukturach oxidickych minerali (vSechny mineraly mimo prvki, sulfidi a halovcu)
jsou zakladnimi stavebnimi jednotkami polyedry slozené z anionu O (OH,F,Cl) a kationu
ruzné velikosti a valence. Prvky tedy vstupuji do urcitych krystalografickych pozici. Na
zakladé velikosti kationi a jejich valenci existuji dva hlavni typy polyedru:

- polyedry slozené z O (OH,F,Cl) a kationu s malym rozmérem a vysokou valenci



(S6+, P5+, Si4+, C4+, B3+),
které tvofi tzv. anionalni &4st (skupinu) u minerali (napf. CO;*,BOs>, SiO,*,PO,>,

SO4%)

- polyedry slozené z O (OH,F) a kationu s relativné velkym rozmérem a nizkou valenci,

(nap¥. Na®, Ca®", Fe*, Mn?)

Obr. 1 Priklady riznych typu zobrazeni krystalovych struktur.
Obr. 2. Velikosti kationu a jejich valence (Strunz 1981).

V zavislosti na velikosti kationu a valenci maji jednotlivé kationy ruzné koordinace a

tvar polyedru

planarni COs*,BO;*
tetraedry Si0,",PO,>, SO
oktaedry AlQg

hexaedry CaOg

jiné NaOo_12

Polyedry jsou témér vzdy deformované, takze vétSinou nejde o geometricky presné tvary

a nazev polyedru odpovida poctu vrcholi a stén.

Obr. 3. Priklady polyhedru.

Polymerizace stavebnich prvku

Ve strukturach mohou byt jednotlivé polyedry izolované, to znamena, ze nejsou zadnym
zpusobem propojeny s jinymi polyedry (nejcastéji sdileji spolecny O nebo OH), vétSinou
ale dochazi k vice ¢i méné vyrazné polymerizace, tedy polyedry jsou vice ¢i méné
komplikované spojeny do ruznych prostorovych typu. Pro klasifikaci minerali jsou

dulezité zejména polymerizace tzv aniontalnich polyedri, predevsim tetraedru.

Obr. 4. Polymerizace silikatu.

Substituce prvkii v mineralech



Chemické slozeni minerali nékdy vyrazné Kkolisa, jindy je jejich slozeni konstantni a
blizké néjakému presné definovanému koncovému c¢lenu (napr. kyanit Al SiOs).
Kolisani slozeni je umoznéno tim, ze nékteré kationy podobné velikosti a stejné nebo
blizké valence se mohou vzajemné zastupovat, pricemz struktura mineralu zustava
stabilni, i kdyZ se méni ponékud jeji rozmér a dochazi k deformaci jednotlivych

polyedru.

Zastupovani jednotlivych prvku ve strukture se nazyva substituce (dale se muzete setkat
s terminy izomorfie nebo diadochie, izomorfni Fada, pevny roztok)

substituce ¢lenime na

- homovalentni (v tomto pripadé se substituce ucastni jen jedna pozice v Kkrystalové
strukture a zastupované prvky mayji stejnou valenci)

anionu OH-F, CI-F

malych Kkationu P-As, W-Mo

velkych kationt Na-K, Fe-Mg, Al-Fe**

- heterovalentni (v tomto pripadé maji zastupované prvky ruzné valence a substituce se
ucastni nejméné dvé ale Casto vice pozic ve strukture, vzorec mineralu ale musi zuastat

elektroneutralni)

Priklady substituci (zobrazené jako vektory)

homovalentni

FeMn_ NaK,

heterovalentni

NaAl Ca Mg, NaSi CaAl, NaOH Ca;0,

specialni ale pomérné castym pripadem je uplna nebo ¢astecna vakance v nékterych

krystalografickych pozicich

NaMg X_lAl_l

Obecné jsou homovalentni substituce méné casté (granaty, olivin) nez heterovalentni,

predev§im v mineralech s komplikovanéj$imi strukturami (Zivce, amfiboly, turmaliny)
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jednoznacné prevladaji heterovalentni substituce, které jsou nékdy velmi komplikované.

Obr. S. Priklady substituci (Spear 1996)

Znazornéni substituci

v textu existuje nékolik typu znazornéni substituci

Na- K, Mn — Fe

(CaMg) - (NaAl)

NaAl Ca Mg - vektorové znazornéni je dnes nejpouzivanéjsi

X Y X Y & v . v
Na Al “Ca_; Mg - vektorové i s oznacenim pozice ve strukture

graficka zobrazeni - dnes nejcastéji jako prostorové vektory.

Obr. 6. Grafické znazornéni slozeni vybranych mineralu.

Vzorce minerali
Slozeni mineralu vyjadiujeme krystalochemickymi vzorci.

(Fe, Mg, Mn) — jeden prvek je zastupovan dalSimi prvky — poradi urcuje klesajici
mnozstvi kationtu

[SiO4] - aniontova skupina
olivin (Mg,Fe); [SiO4]

Priklad
pevny roztok plagioklasu (Na-Ca Zivcu):

0% 10 30 50 70 90 100%
albit - oligoklas - andezin - labradorit - bytownit - anortit
NaAlSi30s CaAlzsizos

Vyznam substituci
Zjistovani substituci neni samoucelné. Jednotlivé substituce nam davaji
a) geochemickou informaci napr. F-OH, Fe-Mn

b) slouzi i k odhadu PT podminek napr. MgSiAl ;Al; v muskovitu
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