Vazby, struktury,
povrchy



Prvky a periodicky system

Elektronova struktura

Kvantova Cisla:

hlavni n =1, 2, 3... : uruje hlavni ¢ast energie elektronu a primérnou
vzdalenost od jadra

vedlejSi (azimutalni) 1 =0, 1, ..., n—1: celkovy uhlovy moment a tvar orbitalu

magenticke m=—1, ..., 0, ..., |: urCuje z-komponentu uhlového momentu a tedy
orientaci orbitalu

spin ms = — 1/2, +1/2: urCuje spin elektronu

Pauliho princip vyluCnosti — zadné dva elektrony v elektronovém obalu
nemohou mit vSechna kvantova Cisla stejna

Princip obsazovani orbitalu:

1s 2e
2s 2p 8e
3s 3p 8e
4s 3d 4p 18 e
5s 4d 5p 18 e
6s 4f 5d 6p 32e

7s 5f 6d 7p 32e



Vazby a velikosti

Vazby: mezni typy vazeb — kovalentni, iontova, kovova, Van der Waalsova,
vodikova — ve strukturach minerall se vétSinou setkavame s jejich kombinacemi

Velikosti stavebnich ¢astic minerali

U neutralnich atomu zavisi jejich polomér na atomovém Cisle, tedy na poctu
elektronu v elektronovém obalu atomu.

U nabitych Castic — ionu — zavisi v hlavni mife na jejich naboji. Obecné plati, ze
Cim vysSi je jejich kladny naboj, tim jsou mensi — vyrazné pritahovani
kladnym nabojem protonu jadra; ¢im je vySSi zaporny naboj, tim jsou vétsi
— vzajemné odpuzovani stejnych naboju elektronu.

Relativni srovnani iontovych polomérl nejzastoupenéjSich prvku v zemské kure
(Cisla udavaji polomér v pm — pikometrech — 10-° m)



Velikosti

Mn?* 83

Mg 72
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Zaklady vystavby struktur

Kdyz se Robert Hook v roce 1665 zamyslel nad podstatou pravidelnych tvart krystall, doSel k zavéru, ze je
to dUsledek pravidelného ukladani malych kulovych &astic:

. [.--] A tak se domnivam, ze kdybych mél Cas a prilezitost, mohl bych prokazat, ze vSechny tyto pravidelné
utvary, jez jsou tak napadné rozmanité a zvlastni a v takové mife zdobi a zkrasluji tak mnoha télesa ... maji
s nejvétsi pravdépodobnosti pavod ve tfech nebo Etyfech polohach &i postavenich kulovitych ¢astic ... Ato
jsem také nazorné demonstroval se souborem kuliCek a s nékolika malo dalSimi velmi jednoduchymi télesy,
takze mohu fici , Ze ani jediny pravidelny tvar, s nimz jsem se dosud setkal, neni takovy ... abych ho
nemohl napodobit pomoci souboru kulicek a jednoho nebo dvou dalSich téles, k Cemuz dokonce nékdy
témeér uplné postaci setrepat tyto CasteCky dobre dohromady.®

Hook Robert (1665): Micrographia, or Some physiological Description of Minute Bodies made by Magnifying
glasses with observations and Inquiries thereupon. Jo. Martyn and Ja. Allestry, London.

. By the Council of the RovaL Soc:ery
of London for Improving of Natural
Knowledge.
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Usporadani — 2 vrstvy




Usporadani — 2 vrstvy
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Usporadani — 3 vrstvy
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kubicka plo$né centrovana mfizka — dutiny s oktaedrickou a tetraedrickou symetrii



Usporadani — 3 vrstvy

kubickd plosné centrovana mfizka - dutiny s oktaedrickou a tetraedrickou symetrii

SRagn

hexagonalni mfizka



Usporadani

skupi- obecny valence Si kat. pomér | mineral vzorec
na vzorec* O vyvazuje | vyvaz.
SiO, 4 4 0 4:0 kfemen SiO,
tekto- M!Si,AlO, 16 12 4 3:1 albit NaSi,AlO,
fylo- | M;Si,0,,(OH), 22 16 6 2,7:1,3 | mastek | Mg,Si,O,,(OH),
ino- M,Si,04 12 8 4 2:1 diopsid CaMgSi,Oq
neso- M,SiO, 8 4 4 1:1 olivin (Fe,Mg),SiO,




Olivin — (Mg, Fe),SiO,

Mezi vrstvou A a B jsou stfidavé obsazovany oktaedrické ( Mg-Fe)
a tetraedrické dutiny (Si).



Olivin — (Mg, Fe),SiO,




Olivin — (Mg, Fe),SIO,




Pyroxeny — diopsid Ca(Mg, Fe)Si,Oq

Mezi vrstvou A a B jsou obsazovany jen oktaedrickeé dutiny (Ca, Mg-Fe),
mezi vrstvou B a C pouze tetraedrické dutiny (Si).



Pyroxeny — diopsid Ca(Mg, Fe)Si,Oq

® si ‘ Mezi vrstvou A a B jsou obsazovany jen oktaedrické dutiny (Ca, Mg-Fe).

(Mg, Fe)O,

CaO

Sio

Mezi vrstvou B a C jsou obsazovany pouze tetraedrické dutiny (Si).



Pyroxeny — diopsid Ca(Mg, Fe)Si,Oq

g




Amfiboly — NaCa,(Mg, Fe, Al);(OH),(SI, Al);O,,

‘ CaO,

‘ (Mg, Fe)O,

A A A A A A _A A A A NaO
Y Y 6

‘ (Na, K)O,

Mezi vrstvou A a B jsou obsazovany jen oktaedrické dutiny (Ca, Mg-Fe, Al, Na, K),
mezi vrstvou B a C pouze tetraedrické dutiny (Si).




Amfiboly — NaCa,(Mg, Fe, Al);(OH),(SI, Al);O,,
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Amfiboly — NaCa,(Mg, Fe, Al);(OH),(SI, Al);O,,

Ca0, (Mg, Fe)O,

AIO,  NaO,

(Na, K)O,




Fylosilikaty — mastek Mg,;(OH),Si1,0,,

Mezi vrstvou A a B jsou obsazovany jen oktaedrické dutiny (Mg),
mezi vrstvou B a C pouze tetraedrické dutiny (Si).



Fylosilikaty — mastek Mg,;(OH),Si1,0,,




Fylosilikaty — mastek Mg,;(OH),Si1,0,,




Fylosilikaty — mastek Mg,;(OH),Si1,0,,




Fylosilikaty — pyrofillit Al,(OH),Si,Oq

Mezi vrstvou A a B jsou obsazeny 2/3 oktaedrickych dutin (Al),
mezi vrstvou B a C jsou obsazovany pouze tetraedrické dutiny (Si).



Fylosilikaty — pyrofillit Al,(OH),Si,Oq

Mezi vrstvou A a B jsou obsazeny 2/3 oktaedrickych dutin (Al),
jedna se pak o dioktaedrické fylosilikaty.

AA

Vs

Mezi vrstvou B a C jsou obsazovany pouze tetraedrické dutiny (Si).

Si

\(©)

Sio




Fylosilikaty — pyrofillit Al,(OH),Si,O;,




Fylosilikaty

- W
AA

‘ O, ‘ O, ‘ o ‘ Mg, Al @ si AlO, SiO,

van der Waalsova s.

kaolinit Al,(OH)¢Si,0,, (dioktaedricky), serpentin Mg,(OH)3Si,O,, (trioktaedricky)



Fylosilikaty

A/ N
’ o, ‘ O, . O, 0, . g AIO, Sio,
® si van der Waalsova s.

pyrofilit Al,(OH),Si,0,, (dioktaedricky), mastek Mg;(OH),Si,O,, (trioktaedricky)




Fylosilikaty

X
X

kaolinit Al (OH),Si, O, (dioktaedricky)
serpentin Mg, (OH),5i,0,  (trioktaedricky)

84710

MO

pyrofilit Al(OH),Si, O, (dioktaedricky)

274710

mastek Mg,(OH),Si,0, (trioktaedricky)

muskovit NaAl,(OH),(Si,ANO,  (dioktaedricky)
flogopit KMg,(OH),(Si,ANO (trioktaedricky)

2
X

(Si, Al)O,

montmerillonit (Na, Ca),(Al, Mg),(OH).Si,O x n H.O (dioktaedricky)
vermiculit (Mg, Fe, Al),(OH),(Si, Al),0,, x 4 H,O (trioktaedricky) chlorit (Mg, Fe, Al). (OH) (Si, Al).O
b 4 6 8 U 4710

T:0=1:1 T:0=2:1 T:0=2:1:1



Tektosilikéty




Koordinacni cisla

pomer r,./ro, koordinacni Cislo koord. polyedr
1 12 stfedy hran krychle
0,73-1 8 hexaedr
0,41 0,73 §) oktaedr
0,22 -0,41 4 tetraedr
0,15-0,22 3 uprostred trojuhelnika

C4 vzdy obsazuje mezery mezi tfemi kysliky (karbonaty)

Si** obsazuje pozice v tetraedrickych dutinach (muze byt zastoupen také Al3* —
alumosilikaty, vyjimecné Ti** — pyroxeny, amfiboly)

dalSi ionty (Fe3*, Mg?*, Fe?*, Mn?*, Ca?*, Na*) obsazuji oktaedrické dutiny v
nejtésnéjSim usporadani kyslikl, pficemz se ve strukturach dobre zastupuji
(obsazuiji strukturné stejné pozice): Fe3*—Mg?*—Fe?*—Mn?*, Ca?*—Na*

K* obsazuje pozice kyslikl, stejné jako skupiny OH-




Povrchy v roztoku

elektricka dvojvrstva naboj povrchu

zaporny

pH alkalické

pH pirechodné

povrch kompaktni  difuzni ' roztok
| |

-
Y o

6* & & o o o o o'

elektricky potencial

\

== zpc — zero point of charge

dal t i [ [
vzdalenos szpc’ IEP —isoelectric point



Povrchy v roztoku

iontova vymeéna

lony v roztoku

molekula
vody

solvatacni obal
anionu

solvatacni obal
kationu

sdileny
solvatacni obal

komplex

6+16+

sorpce

sorpce kationu
ve vnéjsi vrstvé

sorpce kationu
ve vnitini vrstvé

sorpce anionu

sorpce anionu ve vnéjsi vrstvé

ve vnitrni vrstvé

5] 9%

6" & & o & 9o



Povrchy v roztoku

Koloidy — éastice o rozmeéru 1-1 000 nm

Koagulace koloidu:
vysoleni
okyseleni




Povrchy: hustotae — STEM

High resolution STEM image from a grain boundary in gold at
the atomic level; white dots can be directly interpreted as atom
columns. FEI COMPANY, 2008.
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hustoty e — SE/TEM

Povrchy

Simultaneous acquisition of the SEM image using secondary electrons (a) and the

3

b
ADF-STEM image using transmitted electrons (b) of YBa,Cu;O,_, superconductor (raw data) viewed along the [010] direction. Below are the

CuO chain planes with no oxygen between the Cu atoms.We expected better contrast of light atoms on a cleaved surface because the sample

(c) and SEM (d) image of the average of 55 unit-cells. Superimposed is the YBa,Cu;0,_, structure model (two unit-cells in the [010] projection).
we show here was thinned by ion milling and its surface condition was not ideal. Nature Mat. 2532, 2009.

corresponding fast Fourier transforms of the images. EELS measurements suggest that the area is about 52nm thick c,d, A magnified STEM
Note the dark vertical lines in the SEM image (marked by arrows) that are not evident in the STEM image. These locations correspond to the

Imaging a crystal surface with secondary electrons. a



Povrchy: hustoty e — TEM
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Atomic-resolution cross-sectional HVEM and HAADF-STEM images of TiO, (110) surface observed from the [001] and [110] directions. (A and D)
Schematic illustrations of a rutile TiO, structure viewed along the [001] (A) and [110] (D) directions. (B and E) The magnified HYEM images of the (110)
surface viewed from the [001] (B) and [110] (E) directions. Comparing them with the simulated HVEM images in the insets, the dark image contrast
corresponds to the position of atomic columns. These simulations were performed with a defocus value of —35 nm and a film thickness of 3 nm ([001]
projection) and 7 nm ([110] projection). (C and F) Atomic-resolution HAADF-STEM images of the TiO, (110) surfaces after HVEM observations viewed from
the [001] (C) and [ 110] (F) directions. In these images, bright contrast corresponds to the position of Ti-containing atomic columns. The HAADF image

simulations shown as insets were performed with a defocus value of 0 nm and the same film thicknesses as the HVEM simulations. Science, 322, 571
(2008).
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