Mineralogie |

Pro 1. ro¢nik odborné geologie

prednasi Vaclav Vavra

Zaklady strukturni
krystalografie

4/27/2006




Rozd¢€leni pfedmétu mineralogie

V§eobecna mineralogie

morfologicka krystalografie - zabyva se vnéjSim tvarem krystalt

strukturni krystalografie - studuje zakonitosti krystalovych struktur

fyzikalni krystalografie - zabyva se fyzikalnimi vlastnostmi minerali

krystalova chemie - studuje chemické vztahy a zdkonitosti v mineralech

genetickd mineralogie - fesi vznik, vyskyt a pfemény mineralu

Systematicka (specialni) mineralogie - rozd¢luje jednotlivé mineraly do tifid podle
chemické a strukturni ptibuznosti

Topograficka mineralogie - zpracovava vyskyt nerostu podle naleziSt

Experimentdlni mineralogie - studuje faze syntetizované v laboratornich podminkach a
sleduje jejich chovani za riznych teplot a tlakt

Technicka mineralogie je disciplinou mineralogie aplikovanou na technické hmoty jako
napf. betony, strusky, elektrarenské popilky a podobné materialy
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Mineralogie a ostatni védni discipliny

V mineralogii se vyuzivaji poznatky z fady jinych védnich obort.

Y e/

v matematika (predevsSim v krystalografii a optice)
v fyzika (v oblasti RTG difrakce nebo optice)
v chemie (hlavné v krystalochemii)

Mineralogie jako geologicka véda tvori zaklad pro vétSinu
ostatnich geologickych disciplin, predevSim pro petrologii a
geochemil.
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Zakladni pojmy v mineralogii

Mineral je homogenni prirodni fiaze s presné definovatelnym chemickym
slozenim (ne vzdy stalym) a s vysoce usporadanou stavbou ¢astic (atomu, ionu,
molekul). VétSinou vznika v anorganickych procesech.

> Pod pojmem ptirodni fdze se obvykle mini substance vznikla prirodnim
procesem. Latky pfipravené v laboratofi se oznacuji jako syntetické.
Antropogenni latky, které vznikly plsobenim c¢lovéka, a jsou strukturné i
chemicky identické s minerdly je tfeba oznaCovat jako jejich syntetické
ekvivalenty.

> Homogenitou faze mame na mysli, Zze latka ma stejné fyzikalni a chemické
vlastnosti v kterékoliv své ¢asti. Definovatelné chemické sloZzeni znamena, Ze
muzeme chemismus mineralu vyjadrit urCitym vzorcem, napfi. kiemen jako
Si0,. Nékter€é mineraly vSak maji slozeni proménlivé, jako tieba dolomit
CaMg(CO,),, u kterého je pomér Ca a Mg kolisavy.

» Usporadand stavba atomu v minerdlu odpovida geometricky definovatelné
struktuie. Mineraly jsou latky krystalické.
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Skupenstvi latek

Je-1i kinetickd energie tepelného pohybu castic v latce tak velka, Ze jejich
vzajemnou interakci muZeme zanedbat, mluvime o plynném skupenstvi latky.
Rozmisténi Castic v prostoru je zcela nahodné (statisticky homogenni). VSechny
fyzikalni vlastnosti jsou izotropni, tj. shodné ve vSech smérech.

S klesajici teplotou klesa kinetickd energie Castic a zacCinaji se mezi nimi vice
uplatinovat vazebni sily tak, Ze latka prechazi do skupenstvi kapalného. V prostoru
muizeme najit usporadané oblasti, které odpovidaji vazbam v molekuldch plynu —
jedna se tedy o lokalni usporadani castic na kratkou vzdalenost. Jednotlivé
molekuly jsou uspotadany statisticky, takze fyzikalni vlastnosti jsou izotropni. Je to
stav, ktery je totozny s pevnymi fazemi v amorfnim stavu (viz dale).

Pti ochlazeni latky pod bod tuhnuti, je kineticka energie Castic tak nizka, Ze
jednotlivé stavebni castice jsou navzajem spojeny - vzniknou stabilni vazby.
Mluvime potom o skupenstvi pevném (tuhém). Stavebni Castice jsou v prostoru
pravideln¢ usporadany (periodicky homogenné), dochazi pouze k ur€itym tepelnym
vibracim atomu kolem uzlovych pozic ve strukture.
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Latky amorini

Seskupeni c¢astic v pevném stavu nemusi byt vzdy pravidelné. Pri
nahodném uspofadani, kdy se strukturni stav podoba kapalinam, mluvime o
latkach amorfnich (mtiZeme je oznacit jako ,,zamrzlé* kapaliny). Piikladem
mohou byt skla, organické pryskytice nebo velmi rychle ochlazena kovova
tavenina. Pro tyto latky je pfiznaCna izotropie fyzikalnich i chemickych
vlastnosti a nejednoznacna teplota tani (tani probiha v Sirokém teplotnim
intervalu). Tyto latky lze rozdé€lit do dvou skupin:

m amorfni substance, které nikdy nebyly krystalické a nedifraktuji RTG
zareni ani elektrony.

s metamiktni substance, které puvodné krystalické byly, ale jejich struktura
byla zni¢ena rozpadem jader radioaktivnich prvki, které obsahuji; strukturu
téchto substanci je mozné rekonstruovat pouhym vyZzihanim.

Jmenované amorfni faze se nékdy oznacuji jako mineraloidy.
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Latky krystalické, krystaly

m  Krystalické latky jsou takové, jejichZ stavebni Castice (atomy, iony, molekuly)
jsou spojovany do stavebnich jednotek a tyto jsou v prostoru rozmistény
pravidelné periodicky. VétSina latek ma tendenci pii dostatecné nizké teploté
krystalizovat a tim se dostat do stavu, kdy je usporadani stavebnich Castic ve
struktufe z energetického hlediska nejvyhodné;si.

m  Krystal je téleso pevné latky, pro které plati:

v krystal je homogenni anizotropni prostiedi a je fyzikaln€ dobie definovan.
Homogenitou se mini, ze kazda fyzikalni vlastnost méfena v daném sméru bude
v libovolném objemu stejnd. Anizotropie se projevuje napf. ve tvaru krystalq,
ktery je dusledkem odliSné rychlosti ristu krystalu v ruznych smérech,
v tvrdosti nebo v rizné absorpci svétla.

v krystal ma pevné chemické sloZeni a ostry bod tani, ktery je pro danou latku
charakteristicky

v krystal ma schopnost omezit sviij vnéjSi tvar plochami, které se sbihaji
v hranach a rozich

Rozhodujicim kritériem, zda je latka krystalicka, je vzdy jeji vnitini stavba.
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Pojmy pro definici krystalické latky

Krystalovy prostor je prostor, ktery krystal zaujima.

Krystal oznacime jako usporddany, pokud mizeme v krystalovém prostoru
predpokladat trojrozmérnou periodicitu stavebnich jednotek.

Krystal povazujeme za neuspordadany, pokud jsou v krystalu vyznamné
odchylky od periodicity.

Téleso, tvorené jedinym krystalem nebo kompaktnim agregatem nékolika
krystalll se stejnou orientaci, oznacujeme (v mineralogii) jako monokrystal.
Agregat vice rizné orientovanych krystali se oznacCuje jako polykrystal
nebo polykrystalicka latka.

Idealni krystal lze definovat jako homogenni anizotropni prostiedi
s ostrym bodem tani a trojrozmérné periodickym uspofadanim stavebnich
castic.
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Realny krystal

Idealni krystal je pouhym modelem, ktery se pouziva pro riizné teoretické
vypoCty a hypotézy, v prirodé se ale néco podobného prakticky
nevyskytuje. Krystaly (krystalické latky) kolem nas jsou rediné krystaly, ve
kterych bézné dochazi k poruSovani trojrozmérné periodicity, zejmeéna
témito zpusoby:

» ohraniCeni povrchu je poruchou periodicity

» na nékterych strukturnich pozicich muze dochazet k vzajemné substituci
dvou a vice riznych atomu

» béhem ristu krystalu, muze dochazet ke vzniku poruch v krystalové
struktuie

» ve vrstevnych strukturach muze byt periodicita naruSena odliSnym nebo
zcela nepravidelnym kladem vrstev
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Definice realn¢ho krystalu — pojmy I

> krystalovou strukturou rozumime zpusob, jakym jsou stavebni Castice usporadany
v krystalovém prostoru.

> lokdlni usporadani cdstic je takové, které je ve struktuie realizovano diky silam
pusobicim na ,.kratkou vzdalenost®.

> celkové usporadani castic je takové, které je realizovano pomoci sil pusobicich na
,,dlouhou vzdalenost*.

Prikladem muze byt struktura
krystalickych modifikaci SiO, a amorfniho
Si0,. Lokalnim usporadanim Castic se zde
mini existence tetraedri SiOs u obou typu
struktur. Celkové usporadani castic se
projevi existenci pravidelného usporadani
tetraedri u krystalickych modifikaci SiO:
(vlevo) resp. absenci takového usporadani
ve ,,struktufe® amorfniho SiO, (vpravo).
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Definice realn¢ho krystalu — pojmy 11

Stavebni jednotka je disjunktni (nesouvislou) cCasti struktury. Soustava
stavebnich jednotek tvofi uplnou strukturu a neexistuje zadna cast
struktury, ktera by nebyla soucasti existujici stavebni jednotky. Pro vybér
stavebnich jednotek plati urcita, presné definovana pravidla.

Konfigurace stavebnich jednotek - u vySe uvedeného piikladu
krystalickych modifikaci Si0, lze stavebni jednotku (tetraedr SiO,) prevést
do druhého pomoci dvou transformaci - existuji dvé mozné konfigurace
part stavebnich jednotek. U amorfniho skla je nekonecny pocet konfiguraci
paru - struktura nema uspofadani na ,,dlouhou vzdalenost®.
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11.

Definice realn¢ho krystalu

Latku povazujeme za krystalickou, kdyz jsou pro
stavebni jednotky, které jsou pro ni charakteristické
splnény tyto podminky:

VSechny stavebni jednotky jsou geometricky
ekvivalentni, nebo pocet druhu stavebnich jednotek je
maly v porovnani s celkovym poctem stavebnich
jednotek obsazenych v uvazovaném krystalu.

PocCet druhu pariu sousedicich stavebnich jednotek je
také maly v porovnani s celkovym poc¢tem téchto paru
v krystalu.

Dornberger — Schiffova a Grellova (1982)
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Definice krystalické latky - priklad

Prikladem muZze byt smésny krystal
(KLRb)Cl, kde jsou dva druhy
stavebnich jednotek — K-oktaedry a
Rb-oktaedry. Pary stavebnich
jednotek jsou mozné pouze tii:

1) K-oktaedr - Rb-oktaedr
2) K-oktaedr - K-oktaedr
3) Rb-oktaedr - Rb-oktaedr

Dva druhy stavebnich jednotek a tfi
druhy jejich part jsou z hlediska
celkového pocCtu stavebnich jednotek
a jejich part v daném objemu
zanedbatelné. Uvedena struktura tak
vyhovuje uvedené definici.
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Symetrie - transformace

Pfi popisu krystalovych struktur se neobejdeme bez urCitych pravidel a
zakonitosti, které jsou shrnuty do pojmu symetrie nebo symetrie krystalové
struktury. Jedna se o obecné zakonitosti, které¢ zjednoduSuji popis 1 velmi
komplikovanych struktur.

Krystalografické transformace muzeme chapat jako zménu polohy bodu o
soufadnicich x, y, z, kdy pomoci operaci symetrie prejde bod do nové
polohy o soufadnicich x", y’, z° v ramci jedné ortogonalni souradné
soustavy. Stejny vysledek dostaneme transformaci soufadné soustavy os
X,y,znaosyx',y',z.

Z linearnich transformaci se v krystalografii uplatiuji pouze transformace
izometrické, tj. takové, kde nedochazi ke zméné vzdalenosti mezi dvéma
body pied a po transformaci. Postacujici podminkou je, aby transformacni
matice byla ortogonalni.
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Operace symetrie

Operace symetrie je geometricka transformace, ktera zachovava vzajemné
vzdalenosti v télese a po jejim provedeni nerozliSime, zda byla s télesem
n¢jaka transformace provedena.

RozliSujeme tyto zdkladni operace symetrie:

» Inverze (1)

» Zrcadleni (M) - M(o,, 0,), kde o, a 0, jsou osy
definujici rovinu zrcadleni, napi. M (x,y)

» Rotace (R) - R (o, 0), kde o je uhel otaceni a o je osa
kolem niz se otaci, napt. R (m, z). Mozné€ znaceni je
R (0), kde n = 27/a.

» Translace (T)
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Uzavien€ operace symetrie - inverze
Uzaviené operace symetrie jsou takové, jejichz opakovanym
provadénim se objekt dostane opét do vychozi polohy.

Bod o soufadnicich (x, y, z) se inverzi transformuje na bod se souradnicemi
(x’, v, z7) tak, ze plati:

X ==X
y =-y
7 =-7
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Uzaviené€ operace symetrie - zrcadleni

Bod o soufadnicich (x, y, z) se zrcadlenim transformuje na bod se
soufadnicemi (x’, y’, z7) tak, Ze plati (rovina zrcadleni x,y):

X =X
Yy =Yy
7 =-7
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Uzavien¢ operace symetrie - rotace a rotacni
Inverze

Rotace (R) je operaci symetrie se znacenim R (o, 0), kde a je thel otaCeni a
0 je osa kolem niz se otaci, napt. R (7, z).

Rota¢ni inverze je sloZzena operace symetrie, ktera vznikne kombinaci rotace

s inverzi. Kombinuje se rotace o thel a (podle osy o) s inverzi:
R. (a,z) =R (a,z) * 1

U kombinovanych operaci symetrie je tfeba dodrzet pravidlo o stiidani
zuCastnénych operaci. Nezalezi na poradi, zda provedeme rotace — inverze
nebo inverze — rotace, ale nelze provést napt. rotace — rotace — inverze —
inverze.
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Uzaviené€ operace symetrie - rotaCni zrcadleni

Tato operace symetrie je kombinaci rotace se zrcadlenim v rovin€ kolmé na
osu 0. Provadime-li rotaci o uhel a podle osy z, zrcadlime podle roviny

(X,y):
R _(a,z)=R(a, z) * M (X, y)
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Oteviené€ operace symetrie - translace
Oteviené¢ operace symetrie v  koneCném  dusledku
netransformuji ptivodni objekt do vychozi polohy.

Aplikujeme-li na bod o soufadnicich (x,y,z) translaci, vyjadienou vektorem
t, pak pro transformovany bod (x",y’,z") bude platit:

X=X+t
Y=yt
z=z+tt,
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Oteviené operace symetrie - Sroubova operace

Operace symetrie, ktera vznika slozenim rotace podél osy o a
nasledné translace ve sméru této osy. Translace t je vyjadiena
zlomkem celkového stoupani Sroubového pohybu. Jde-1i napt.
o rotaci o T, pak je t = /2w = 1/2 a vyslednou operaci lze
zapsat jako:

S (1,2,1/2)
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Oteviené€ operace symetrie - skluzova operace

Jde o operaci symetrie, ktera vznika kombinaci zrcadleni v definované
roviné a translace podél této roviny. Velikost posunuti je vyjadiena
zlomkem periody identity (vzdalenosti dvou identickych bodi v daném
sméru) v dan€ roving, napr.:

» G (X,y, x/2) je zrcadleni v rovin€ x, y a posunuti o 1/2 ve sméru x
» G (y, x,y/2)je zrcadleni v rovin€ x, y a posunuti o 1/2 ve sméru y
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Prvky symetrie

Prvek symetrie je geometricky prvek (bod, pfimka, rovina), vii¢i némuz
provadime s télesem prisluSnou operaci symetrie. Samotny prvek je
invariantni vic¢i operaci symetrie.

Prvek symetrie Operace symetrie

Stied symetrie — 1 Inverze — |

Rovina symetrie — m Zrcadleni — M (o0, 0,)

Osy rotace — n Rotace — R (o, 0)

Inverzni osa — (-n) Rotace s inverzi — R. (a, 0)

Zrcadlové osy — (~n) Rotace se zrcadlenim — R _(a.,0)

Sroubové osy — n, (= 1,2,..,n-1) Rotace s translaci — S (o, o, t)

Skluzové roviny — g Zrcadleni s translaci — G (0., 0, t)
4/27/2006
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Stfed symetrie, stfed inverze (1, -1, C.)

Operace symetrie nalezejici
tomuto prvku symetrie jsou:

1) 1
2) I=1=E (identita)
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Rovina symetrie (m, G)

Operace symetrie nalezejici
tomuto prvku symetrie jsou:

1) Mo, 0)

2) M(o,0,)*M(0,0,)=
M? (o,, 0,) = E (identita)
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Osy rotace

Osy rotace (osy symetrie) se rozliSuji podle velikosti thlu
o = 27/n, o ktery je nutné n-krat otocit télesem (bodem)
kolem osy, abychom pies nerozlisitelné ekvivalentni
polohy obdrzeli vychozi polohu. Cislem n se oznacuje
cetnost osy rotace. Krystalografické osy rotace maji
pouze tyto Cetnosti: n =1, 2, 3, 4, 6.

4/27/2006
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Dvojcetna osa (2, C,)

DvojCetna osa obsahuje tyto operace symetrie (osou
otaCeni je smeér z):

1. R(m 2)

2. R(m,z)*R(n,z)=R?*(m,z)=E

4/27/2006
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TrojCetna osa (3, C;)

Pro trojCetnou osu je n =3 a a = 27/3.

TrojCetna osa totoZna se smérem z obsahuje tyto operace symetrie:
1) R (2n/3, z)

2) R (2n/3,z)* R (2n/3, z) = R? (2n/3, z) = R (47/3, z)

3) R(@mn/3,z)*R (2n/3,z) * R (2n/3,z) =R>(2n/3,z) =E

4/27/2006
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Ctyicetna osa (4, C 2)

Pro CtyiCetnou osu plati: n = 4, o = 2n/4 = /2.

Ctyfcetna osa totozna se smérem z obsahuje tyto operace symetrie:

1) R®2,2)
2) R (w2,7)* R (w2, 7)=R2(n/2,7) =R (, 2)
3)  R(W2,7)*R (w2, 2)* R (n/2,2)=R3(n/2, ) =R (31/2, 2)
4) R4(2,2)=R(2n.7z)=E
/_
N
4/27/2006
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Y
2)
3)
4)
5)
6)

Sestietna osa (6, Co)

Pro SestiCetnou osu plati: n = 6, o = m/3. SestiCetna osa totoZznd se smcrem
z obsahuje tyto operace symetrie:

R (n/3, z)
R (n/3, z) * R (n/3, z) = R? (n/3, z) = R (27/3, 2)

R (n/3, z) * R (n/3, z) * R (n/3, z) =R3* (n/3, z) = R (7, 2)
R*(n/3,z) =R (4n/3, z) = R* (2n/3, z)
R> (n/3, z) =R (57/3, z)

RS (n/3,z)=E
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Inverzni osy

Inverzni osy jsou sloZené prvky symetrie, jejichz operacemi symetrie je
rotace kombinovana s inverzi. Na poradi operaci nezalezi, musi se vSak
vzdy provadét jako celek. Dale se inverzni osy rozliSuji podle velikosti tthlu
rotace o = 27/n.
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Dvojcetna inverzni osa (-2, C,.)

DvojCetna osa totozna se
smérem osy z obsahuje tyto
operace symetrie (rotace):

R (m, z) * I =R, (7, 2)
[R(n,z) *1*?=R?(n,z)=E

Operace podle dvojcetné
inverzni osy jsou stejné jako
operace podle roviny
symetrie:

Ri (7, 2) =M (X, y)
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Y
2)
3)
4)

TrojCetna inverzni osa (-3, C,,)

Osa totozna se  smeérem
z obsahuje kombinace téchto
operaci symetrie:

R (27/3, z)

R? (21/3, z)

E

|

Operace jsou stejné jako ty,
které vzniknou kombinaci
dvou samostatnych prvku
symetrie 3 a i:

3=3 *1i
TrojCetnd inverzni osa neni tedy
samostatnym prvkem symetrie.
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CtyfCetna inverzni osa (-4, C,.)

Osa totozna se smerem
z obsahuje nasledujicich

operace symetrie:
1) R.(7/2, 2)
2) R?(n/2,z)=R(m, z)
3) R’ (n/2,2z)
4) E
Obsazeny jsou dvé nové
operace R. (1/2, z) a
R (m/2, z) a proto je Ctyicetna
inverzni osa samostatnym
prvkem symetrie.
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Sesti¢etna inverzni osa (-6, C.)

Osa totozna se smeérem

z obsahuje kombinace
nasledujicich prvku symetrie:
1) R(2n/3, z)

2) R?(2n/3, z)

3) E

4) M(x,y)

Operace jsou stejné jako ty,

které vzniknou kombinaci

dvou samostatnych prvku

symetrie 3 a m (kolmé na osu):
-6=3 .1 m

Sesti¢etna inverzni osa neni

samostatnym prvkem symetrie.
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Sroubové osy |

Jde o slozené prvek symetrie, jejichz operacemi je rotace
v kombinaci s translaci ve sméru osy rotace. Sroubova osa
musi mit urCity specialni smér (rovnobézna s libovolnou
miizovou translaci). Jinymi slovy se Sroubova osa sklada
z rotace o uhel 360°/x (x = 1,2,3,4,6) a translace podél
definovaného vektoru ve sméru této osy. Na rozdil od
rotaCnich a rotoinverznich os, je smér rotace Sroubové osy
velmi dalezity.

U popisu Sroubovych os se vychazi z pravoto¢ivého systému
souradnych os, takze pravotoCiva osa ve sméru z ma translacni
vektor ve stejném smeéru vzhuru (tj. ve sméru palce prave ruky,
kdy prsty naznacuji rotaéni pohyb od osy x k y).
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Sroubové osy 11

Jedna-li se o n-Cetnou rotaCni osu, pak #n otoceni
doprovazenych 7 translacemi t podé€l Sroubové osy musi vést
k translatnimu pohybu vychoziho objektu o celocCiselny
nasobek (m) této miizové translace t:

nt=mt nebo T=(m/n)t
kde m, n jsou cela Cisla. Obecné lze vyjadrit symbol Srouboveé
osy jakon_.
Translacni slozky Sroubové osy tedy zavisi na Cetnosti této osy
a mohou nabyvat jen urcitych hodnot: 2, 2,, 2,, 3., 3,, 3,, 35,
4,,4,,4,,4,,4,,6,,6,,6,,6,,6,, 6., 6.6 (c!olni ind.ex zna.éi
hodnotu m z vySe uvedenc¢ho vztahu, je-li m = 0 jde o Cistou
rotaci, v pfipadé, Ze je m = n, jde o Cistou translaci).
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Sroubové osy 111

Sroubové osy 3, - 3,, 4, - 45, 6, - 6., 6, - 6, jsou navzajem
enantiomorfni - muzeme rozliSit pravotoCivou a levotocivou
(maji stejné stoupani, ale opacny smysl Sroubového pohybu).
Za pravotoCivou osu (3, 4,, 6,, 6,) se povazuje takova, jejiz
otaCivy pohyb je ve sméru prsti praveé ruky, kdyz palec mifi
podél osy.

4/27/2006 38




Sroubové osy IV

Priklad operaci na troj¢etnych Sroubovych osach 3, 3, 3..
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Skluzove roviny I
(roviny posunutého zrcadleni)

Jsou to prvky symetrie, jejichZ operacemi je zrcadleni kombinované
s translaci podél roviny zrcadleni. Skluz podél osy a ma translacni sloZzku
T = (1/2)t a oznaCuje se jako a-skluz (obdobné¢ pro sméry b, c).
U uhlopti¢ného skluzu ma transla¢ni slozka velikost T = (1/2)a + (1/2)b.
Diamantovy skluz je o 1/4 télesové uhlopticky zakladni burky.

typ skluzu symbol orientace translacni slozky 1

0SOVY a 1b nebo Le¢ 1/2a

0SOVY b lenebo La 1/2b

0SOVY C lanebo 1b 1/2¢

thlopficny n lc; la; 1b 1/2(a+b);1/2(b+¢);1/2(a+c)
diamantovy d lc; la; 1b 1/4(axb); 1/4(bxc); 1/4(atc)
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Skluzové roviny 11

Rozdil mezi rovinou zrcadleni a skluzovou rovinou.
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Znaceni prvku a operaci symetrie

Grafické oznadeni

Operaes P Symbol kolmo rovnob&znd
soumérnosti soumérnosti ki fovns § Tovinou
projekce projekce
|
zrcadleni rovina | m S
(zrcadlo) i \
otaceni osa ; 2,3,4,6
(rotace) i AR ®
inverze stfed E 1 o 7adné
rotadni rotacné | 3,4,8 A 4> @ 7adné
inverze inverzni osa
translace primka Zadny 7adné 7adné
skluzny skluzna a —
pohyb rovina s ) ' J
(zrcadleni-
-translace) | & = | oesesevesss ¥adné
|
[ n e & i i = P4
| d i § s N\
IO - B
Sroubovy Sroubova 1 2, Q
pohyb osa
(otaceni- " g
-translace) 31532 A A Zadne
| 4}-. 42, 43 -- iédné
| i B
‘ 61, 62, 631 iédné
| 64, 65
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Krystalova mfizka

Krystalickou latku v rovnovazném stavu mizZeme také chapat jako skupinu
usporadané rozloZenych castic (atomy, iony), které kmitaji kolem poloh
(uzlovych bodu), tvoficich prostorovou (strukturni, krystalovou) miizku.
Krystalova miizka pifedstavuje schéma translatni periodicity rozlozZeni
castic (stavebnich jednotek) ve strukture krystalu. Krystalova mrizka je
tedy abstraktni pojem, ktery vyjadiuje translatni periodicitu rozmisténi
identickych bodu v krystalu. Tyto body maji stejnou hodnotu fyzikalnich a
geometrickych vlastnosti (j. stejn€ a stejne orientované okoli).

Pojem redina struktura krystalu piedstavuje konkrétni prostorové rozlozeni
castic, které je dano fyzikalnimi zakonitostmi, takze symetrické rozlozeni
atomu neni pfic¢inou, ale disledkem konfigurace fyzikalnich sil v prostoru.
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Konstrukce prostorové miizky I

M¢jme bod A, ktery podrobime translaci a (posunuti o usek a) tak, ze dostaneme
bod A,. Opakovanim této translace ve sméru +a a také -a, dostaneme mnozinu
translacn€ identickych bodu A  ..... A, . Body leZi na jedné pfimce, kterou
oznaCujeme jako uzlova (miizkova) primka. Vzdalenost dvou libovolnych
identickych bodu se oznacuje jako perioda identity.

Podrobime-li uzlovou pitimku translaci b (ktera neni rovnobézna s danou
pifimkou) v kladném 1 zdporném sméru, dostaneme mriZzkovou rovinu. Vektor a,
vektor b a thel mezi nimi tvofi zdkladni buriku rovinné miizky.

Ags A Ao Ap b Ay, Ax Ap Ay
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Konstrukce prostorové mrizky II

Mrizkovou rovinu podrobime translaci ¢ (kterd nelezi v dané roviné) v kladném i
zaporném sméru a dostaneme prostorovou mfizku. Uzlové body mrizky A;, jsou
translacné€ identické s vychozim bodem A ,,, od n€hoz konstrukce zacala.
Prostorova miizka je na rozdil od télesa krystalu nekonecna.

'4200 S S I e

y Y
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Zakladni pojmy v prostorové mrizce

Vektor, ktery spojuje dva libovolné uzly, se oznacCuje jako mriZkovy vektor:

t. = mt, + nt, + pt;,
kde m, n, p jsou cela ¢isla a jeho délka je periodou identity.
Mrizkovd primka je kazda primka, kterd prochazi dvéma miizkovymi uzly.
MriZkova rovina prochazi tfemi miizkovymi uzly, které nelezi na jedné primce.
Bunka mriZky je libovolny rovnobéznostén, jehoz vrcholy jsou miizkové uzly. Tato
burika je uréena velikosti miizkovych vektorti umisténych do hran rovnobéZnosténu
a tfemi uhly, ktere tyto vektory sviraji. Tyto hodnoty a, b, ¢, & 5 yse oznaluji jako

parametry bunky. Jsou usporadany podle pravotoCivé vektorové soustavy, takze
thel a je mezi hranami b a ¢, thel B mezi hranami a a ¢ a thel y mezi hranami a a

b.
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Bravaisovy mfiizky

Tento typ prostorovych miizek se pouziva k popisu krystalovych struktur.
Bravaisovy miizky mohou byt:

» jednorozmérné (linearni)

» dvojrozmérné (rovinng)

» trojrozmérné (prostoroveé)

Obecnd prostorovd miizka, kterda nema omezeni ve tvaru zakladni bunky, muze
popisovat libovolnou krystalovou strukturu. Zpravidla se ale v miizkach vyskytuji
ncékteré specialni znaky (stejné délky hran, thly 60°, 90° nebo 120°), které
zjednodusuji krystalovou morfologii a tim 1 fyzikalni vlastnosti.

Pokud jsou ve struktuie shodné dvé miizkové translace ve dvou ruznych smérech,
jsou si v téchto smérech rovné i fyzikalni vlastnosti.
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Rovinné Bravaisovy miizky I

Rovinnd miiZka je definovana dvojici nekolinearnich mtizkovych
vektoru, které mohou mit obecné libovolnou délku a svirat riizné uhly.
Tyto dva mtizkové vektory tvoii dvé strany trojuhelnika, takze pocet
typu rovinnych mfizek je shodny s po¢tem moznych druhu
trojuhelniki. Protoze existuje pét typt trojuhelnikl (obecny,
rovnoramenny, pravouhly nerovnoramenny, pravouhly rovnoramenny
a rovnostranny), existuje 1 pét typu rovinnych Bravaisovych mfizek.
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Rovinné Bravaisovy miizky II

Obecna rovinna mrizka je definovana translaénimi, navzajem riznymi vektory a,
b a thlem y (# 90° nebo 120°), ktery sviraji. V tézisti a uzlovych bodech této
mfiizky jsou dvojCetné osy.

Oblique net | |
Y
a#*b L et ‘
v # 90° - —
Origin \ . i
i) —98
./
| ,l/T/|
|
p2
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Rovinné Bravaisovy miizky III

Pravouhla rovinna mrizka je definovana riznymi translatnimi vektory a,

b a uhlem v, ktery je 90° (tyto tfi hodnoty definuji obecny pravouhly
trojuhelnik). V tézisti se zachovava dvojCetna osa, se kterou jsou paralelni
dvé€ navzajem kolmé roviny zrcadleni.

Origin ik "‘&i‘ Y Rectangular net | ! !
Row 1 a#b _l | |
’ ¢ y=90° —n ° .—
S -
¢ ¢ | | |
» o p2mm
B ®
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Rovinn€ Bravaisovy miizky IV

Romboedricka rovinna mrizka je definovana translacnimi vektory a, b a thlem y
# 60°, 90° a 120°. Existuje jeSté alternativni moznost charakterizace této rovinné
sit¢ pomoci pravouhlé centrované bunky. Ta je charakterizovana nestejnymi
miizkovymi vektory a”, b"a thlem y = 90°. Symetrie buniky ma dv¢ roviny
zrcadleni, které se kiizi ve stredovém uzlu, a pét dvojCetnych os — ve stiedu bunky a
na polovi¢ni vzdalenosti sttedového a okrajovych uzli.
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Centered
rectangular
net

—
Cos ¥ = %y
a#zb

Diamond net
a"=b’
v # 90°, 60°,
or 120°

| l ! I |

S
N
i | | | |
c2mm
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Rovinn€ Bravaisovy miizky V

Tetragonalni rovinna mrizka vychazi z definice rovnostranného

trojahelniku, kde transla¢ni vektory a = b a thel y = 90°. V tézisti bunky je

CtyiCetna rotacni osa a s ni jsou paralelni Ctyfi roviny zrcadleni.

Square net A

a=b (or a; =a,) ’
y=90° .
/
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Rovinn€ Bravaisovy miizky VI

Hexagonalni rovinna mrizka je definovana stejnymi transla¢nimi vektory
a, b a thlem y = 60°. Zakladni bunka se jevi jako rombicka (s y = 60°), ale
v celkové symetrii (minimaln€¢ 4 zakladni bunky) najdeme SestiCetnou
rotacni osu, 6 trojCetnych rotaCnich os a nékolik rovin symetrie. V ramci

VVVVV

Hexagonal net A

a—*-b(oral=a2) 5\
=60 |7\_/T\\ 1/,
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Prostorove Bravaisovy mriizky |

Prostorova miizka vznika posunem zakladniho motivu rovinnych miizek v prostoru

do tretiho nekomplanarniho sméru. L.ze dokazat, Ze existuje pouze 14 originalnich
moznosti uspordadani rovinnych mfizek v prostoru a tedy 14 typlu prostorovych
Bravaisovych mftizek.

Zdkladni bunka je jedna z moznych bunék mfizky, ale vybrand tak, aby
jednoznaCné reprezentovala danou miizku. Vybér zakladni bunky se fidi podle
téchto Bravaisovych pravidel:

Pocet pravych uhli v zadkladni bunice musi byt maximalni.

Symetrie zakladni bunky musi byt shodna se symetrii celé miizky.

Pti dodrzeni predchozich podminek musi byt objem zakladni buiiky minimalni.

V pripadé, kdy symetrie nemize rozhodnout pfi vybéru, vybira se zdkladni burka
tak, aby jeji hrany byly co nejkratsi.
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Prostorové Bravaisovy miizky II

Zakladni vektory (a, b, ¢) jsou definovany hranami zakladni bunky a jejich délky
jsou zdkladni periody identity (a, b, c¢). Spole¢né se tremi uhly (o, B, v), které
zakladni vektory sviraji, tvoii mriZzkové parametry.

Zakladni buika muze byt primitivni P (jeden miizkovy bod na burku), nebo
centrovana (vice miizkovych bodu na buriku). Buiikky s centrovanou zakladnou se
oznaCuji jako bazalné centrované a znaci se A (B, C), bunky s uzlovym bodem
v pruseCiku télesovych uhlopticek jsou prostoroveé centrované (I), bunky s
uzlovymi body ve stifedu vSech ploch jsou plosné centrované (F) a specialnim
typem je bunka romboedricka (R). Ostatni buniky se oznacuji jako primitivni (P).
Nazvy bunék se prejimaji i pro oznadeni miizek. Ctrnacti typam zakladnich buiek
odpovida Ctrnact typl Bravaisovych miizek: 7 je primitivnich a 7 je centrovanych.
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Krystalové soustavy

Ve vSech typech prostorovych miizek je tieba vybrat tfi nekomplanarni
vektory a, b, ¢ a vztdhnout je ke krystalografickym osam x, y, z. Tento
vybér se zpravidla provadi tak, aby sméry rotacnich nebo rotoinverznich
os, popi. normaly rovin zrcadleni byly paralelni s vektory a, b, ¢ nebo
krystalografickymi osami.

Na zaklad¢ vziajemného vztahu zakladnich vektor, muzeme vyclenit sedm
osovych systému (krystalovych soustav), které odpovidaji sedmi moznym
primitivnim prostorovym bunkam. VSechny miizky, krystalové struktury a
krystalové tvary, které mohou byt definovany stejnym systémem
soufadnych os, patii téZe krystalové soustave.

Hexagonalni a trigonalni soustava maji sice stejny systém os, ale zpravidla
se vycClenuji zvlast. Pro hexagonalni soustavu je charakteristicka
pritomnost SestiCetnych rotacnich a inverznich os, pro trigonalni soustavu
jsou charakteristické osy trojCetné a trojCetné inverzni.
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Prehled krystalovych soustav

1)  triklinicka

2) monoklinicka
3) rombicka

4) tetragonalni

5) trigonalni

6) hexagonalni

7) kubicka
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D=C

o=P#Y

o=y=90°, $>90°
o=P=y=90°
o=P=y=90°
o=P=90°, y=120°
o=P=90°, y=120°
o=P=y=90°
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Osni kfize krystalovych soustav

+c e
/-a g
/ /
/ /
b /
=~ /‘(a s |/
\\\'B / e
ﬁ\ +b
- +b |
|
4 +a
—c |—¢
a#*b#c a#zb#c
a#f#y=90° £>90% a=vy=90°
Triclinic Monoclinic
+c
—a
7
-b /—(/ +b
+a
|
|—L‘
azb#c a=b#zc,a=a; b=a,
a=f=y=90" a=B=y=90°
Orthorhombic Tetragonal
+c
+ay —a, +as
4
/
/
—a //
=" +a, - +a; —ty ———— =" ta
\\ \ +a;
e 120° |
\ |
\\ |
+a, —a; |-as3

-

a, = a, = ag, intersecting at 120° a) = a,=ag; all axes
¢ perpendicular to plane with a;, a,, a3 at 90° to each other
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Indexy mtizkovych uzlu

Je-li néktery uzel miizky shodny s pocatkem souradného systému, potom
radiusvektor libovolného uzlu mtizky muze byt vyjadien vztahem:

R, .., =ua+tvb+we,
kde a, b, ¢ jsou translac¢ni vektory definujici elementarni buiku mtizky (definuji
sméry krystalografickych os) a u, v, w jsou indexy uzli. Nachazi-li se uzlové body

ve vrcholech elementarnich bunek, jsou indexy u, v, w celo€iselné. Skupina téchto
tii indext charakterizuje kazdy uzel a oznaCuje se jako symbol uzlu - uvw.
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Indexy miizkovych piimek I

Pfimky, definované uzlovymi body, oznacujeme jako wuzlové primky
V miizce se uzlové pfimky vyskytuji v nekoneCnych mnoZinach, kdy
kazda mnozina je definovana periodou identity podél uzlové pifimky a
jejim smérem (orientaci vici soufadnym osam). K popisu kazdé mnoziny
vybirame vzdy piimku prochazejici pocatkem. Tato je pak jednoznacné
charakterizovana indexy prvniho uzlu, ktery na ni lezi. Indexy znaCime

[uvw].
Z-’f 53 ./ [4 4 J

/ ./ a

.32
3t
P ¢ ;
Y SN
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Indexy miizkovych piimek 11

Indexy uzlu [uvw] nemusi byt cela Cisla, pak symbol prlmky tvori skupina
tfi neymensich celych Cisel, ve stejném vzajemném pomeru jako u uzlového
bodu. Toto trojcCisli oznaCujeme jako Millerovy indexy dané piimky [uvw].
Napft. v primitivni a télesové centrované kubické miiZzce ma smér télesoveé
uhlopticky symbol [111], 1 kdyz v télesové centrované miiZce je prvnim
bodem na piimce bod ['2 12 '2].
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Indexy miizkovych piimek I11

Millerovymi indexy muzeme urcit sméry vSech miizkovych pifimek,
tedy 1 soufadnych os. Osa x ma indexy [100], osa y [010] a osa z
[001]. Prostorové uhlopfi¢ky kubické buriky jsou charakterizovany
symboly [111], [-111], [1-11] a[11-1]. Dalsi ¢tyfi mozné symboly
odpovidaji jen opa¢né polarité t€chto sméru, napt. [-111] je
antiparalelni k [1-1-1]. Uzlové pifimky ve vSech téchto 8 smérech se
od sebe 1iSi pouze svoji orientaci vzhledem k soufadnym osam,
nelisi se vSak v hustoté obsazeni uzlovymi body - jedna se tedy o
smery krystalograficky ekvivalentni s oznaCenim <111>,
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Indexovani mrizkovych rovin I

Podobné jako uzlovych ptimek, je 1 uzlovych rovin v mtizce nekonecné
mnozstvi. Charakteristikou kazdé mnozmy rovnobeznych uzlovych rovin je
orientace jedné z nich vuci soufadnym osam a vzajemna mezirovinna
vzdalenost. Staci charakterizovat orientaci roviny nejblizsi pocatku a jeji
vzdalenost od pocatku povazovat za mezirovinnou vzdalenost dané
mnoziny. Tato rovina vytina na osach Useky zakladni periody identity a/h,
b/k, ¢/l. Cela Cisla h, k, 1 charakterizuji orientaci roviny a oznacuji se jako
Millerovy indexy roviny (hkl).
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Indexovani miizkovych rovin II

Indexy (hkl) mnozZiny rovin navzajem rovnobéznych udavaji, kolikrat se useky
vytnuté na souradnicovych osach prvni rovinou od pocatku (z celé mnoziny
ekvivalentnich rovin) vejdou do periody identity odpovidajicich os.
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Indexovani mrizkovych rovin III

Roviny, které se liSi svoji orientaci, ale maji stejnou hustotu obsazeni
uzlovymi body a stejnou mezirovinnou vzdalenost, jsou krystalograficky
ekvivalentni. MnoZinu krystalograficky ekvivalentnich rovin zna¢ime {hkl}
a pocet téchto rovin nazyvame Cetnost. Napf. v elementarni kubické burice
obsahuje systém {100} tyto roviny: (100), (010), (001), (-100), (0-10) ,
(00-1). V rombické bunce vSak symbol {100} znamena pouze roviny (100)
a (-100).

Pocet krystalograficky ekvivalentnich rovin zavisi na symetrii mfizky.
Skupina rovin, které maji spole¢ny smér, se nazyva zona (nebo pasmo).
Spolecny smér (osa zony) je rovnobézny s prusecnicemi jednotlivych rovin
zony.
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Indexovani v hexagonalni a trigonalni soustaveé

U hexagonalnich a trigonalnich mfizek se pouziva ¢tyfindexove znaceni
rovin, tzv. Bravaisovy indexy (hkil). Indexy h, k, i se vztahuji k osam a,, a,
a,, kter€ svirajici uhel 120° a s osou z Ghel 90°. Pro osy a,, a,, a, plati |
vektorovy vztah a, + a, = -a, a tak musi platit (h+k) = -1 nebo h+k+i = 0.

€
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Krystalova struktura

Abychom postoupili od pojmu krystalové miizky k pojmu krystalové
struktury, musi byt uzlové body krystalové miizZky obsazeny stavebnimi
casticemi jako jsou atomy, iony nebo molekuly. Seskupeni Castic kolem
identickych bodl mtiZzky musi byt rovnéz identické. Krystalova struktura je
tedy sloZena z krystalové mrtizky a baze (stavebni Castice usporadané kolem
identickych uzli mfizky). DulezZitou charakteristikou kazdé struktury je
Cislo Z, které udava pocet vzorcovych jednotek latky na zakladni bunku.

Piikladem muze byt mineral kfemen se slozenim Si10,, jehoz Z= 3. To
znamena, Ze v zakladni bunice struktury kiemene najdeme tii atomy
kiemiku a Sest atomu kysliku.
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Zobrazeni krystalové struktury

Existuje nékolik zplsobt, jak zobrazit strukturu libovolné latky:

m pomoci frakénich mfizkovych koordinat x, y, z 1ze zobrazit pfesnou pozici
vybranych atomu ¢i celé struktury a to bud’ v prostorové nebo ploSné
perspektive

m zobrazeni atomu a jejich ,,vazeb* ve zvolené rovin€ s udanim cCisla od 0 do
100, kdy symbol 0 znamena umisténi na spodové ploSe zakladni bunky a
symbol 100 je umisténi na horni ploSe zakladni bunky

m zobrazeni pomoci celych iontovych skupin, napf. SiO, tetraedry

m pocitacova vizualizace pomoci specialnich programi, které umoznuji
zobrazit jednotlivé atomy v pomérnych velikostech, zobrazeni vazeb,
otaCeni strukturou (riizné fezy) apod.
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Schematicke znazornéni struktury berylu

Be
Oal Be QaAl

]

4/27/2006 71




struktury halitu

y model

Kulickov

ag

72

4/27/2006




Struktura korundu s ozna¢enim atomovych soufadnic
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Grupy symetrie

Analyzou kombinaci prvklli symetrie a operaci jim pifislusejicich, lze
odvodit grupy symetrie. Podle toho, které prvky symetrie zahrneme do

analyzy, lze rozlisit tfi hlavni typy grup:
 bodové grupy
 rovinné grupy
1 prostorové grupy
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Bodoveé grupy

Bodova grupa je mnoZina prvku symetrie, jejichz operace ponechavaji
alespont jeden bod prostoru nepohyblivy. Tomuto pozadavku vyhovuje 8
(beztranslacnich) prvka symetrie: 1, 2, 3, 4, 6, -4, i, m. Tyto prvky a jejich
mozné kombinace tvofi 32 krystalografickych bodovych grup, jimiz Ize
charakterizovat symetrii vnéjSiho tvaru krystali.

Mezinarodni (Hermann-Mauguinovy) symboly bodovych grup se skladaji
ze symboll prvkl symetrie v tzv. vyznacnych smérech. Symboly mohou
byt nejvyse trojClenné. Znaky v symbolech jsou uvedeny v potadi
vyznacnych smérl a vztahuji se na osy soumérnosti rovnob&zné

s vyzna¢nym smeérem a na roviny soumernosti kolmeé k vyznaénému smeéru.
Je-1i na nékterou osu kolma rovina soumérnosti, oznacujeme to zlomkem
napf. 2/m.
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Krystalograficky vyznamné smeéry

Soustava

triklinicka
monoklinicka
rombicka

Tetragonalni

trigonalni
hexagonalni

kubicka

1. smér

2. smeér

3. smér

Zadny smér neni vyznacny; grupa je oznacena jednim
symbolem, ktery miize odpovidat libovolnému sméru

vyznac¢nym smérem je smér osy dvojcetné nebo dvojcetné
iverzni, ktery volime podél souradnicové osy y nebo z

sméry ti'i navzajem kolmych os x, y, z

podél osy z

podél z

smér jedné
ze tfi navzajem

kolmych os x, y, z

podél osy y

podél osy y

smér jedné z
télesovych
uhlopfticek krychle

svira uhel
45°s 2.
smeérem

svira uhel
30°s 2.
smeérem

smér néktere
ze sténovych
uhlopficek

krychle
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Prostorove grupy

Prostorova grupa je mnozina prvkl symetrie, jejichZ operace jsou
realizovany v trojrozmérném prostoru. Jedna se o kombinaci vSech
moznych transformaci krystalové struktury, takze prostorova grupa
charakterizuje soumeérnost struktury krystalu asi tak, jako bodova grupa
charakterizuje soumérnost vnéjSiho tvaru. Jejich celkovy pocet 230
zahrnuje vSechny kombinace transla¢nich a beztranslacnich prvku symetrie,
které jsou pripustné ve 14 Bravaisovych miizkach.

Prvky soumérnosti prostorové grupy maji v prostoru zakladni bunky zcela
urcitou polohu a orientaci.

Bodovou grupu je mozné odvodit z prostorové grupy odstranénim vSech
translaci (skluzové roviny nahradit rovinami soumérnosti a Sroubové osy
zameénit za osy rotace) a vzniklé makroskopické prvky prevést do jednoho
bodu beze zmény orientace.
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/naceni prostorovych grup

V mezinarodnim znaCeni prostorovych grup se pouzivaji Ctyii znaky. Prvni
je pismeno, oznacujici typ miize (P, A, B, C, F, I, R), a za nim nasleduje
trojice symbolli oznacujicich prvky symetrie, které byly kombinovany
s translacemi mfize pfi vytvareni prostorové grupy. Poradi t€chto symboli
se vztahuje k vyzna¢nym smérim v dané soustave.

Ptikladem miZe byt bodova grupa C, k niZ nélezi prostorové grupy C!,,
C?,, C°,. Zvolime-li orientaci dvojcetné osy ve sméru hrany b, mé Uplny
symbol grupy C!, tvar P121; jestlize bude osa 2 orientovana podél hrany c,
potom C!, = P112. Analogicky k tomu bude C?, bud’ P12,1 nebo P112, a
C°, bud’ C121 (centrovani ve dvojici stén ab) nebo B112 (centrovani ve
dvojici stén ac).
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Reciproka mrizka

Reciproka miizka se zavadi jako abstraktni konstrukce prostoroveé
miizky pro zjednoduSeni interpretace nékterych difrak¢énich experimentu.
Jeji konstrukce je nasledujici: ze zvoleného pocatku vedeme normaly ke
kazdé osnové rovin (hkl) a na kaZzdou z nich naneseme vzdalenost 1/d, .
Ziskané body vytvoii reciprokou mtizku, jejiz uzly odpovidaji rovinam
pifimé miizky. Kazdy bod reciproké miiZze reprezentuje vlastnosti osnov
rovin, tj. orientaci a mezirovinnou vzdalenost. VeliCiny reciproké miizky
oznacujeme hvézdickou: vektory zakladni bunky a*, b*, ¢*; miizkové
parametry a*, b*, ¢’, o*, B*, v*.

Pro parametry reciproké miizky plati jednoduché vztahy:

a"=1/4d,,, b*=1/dy, c'=1/d,,
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Konstrukce reciproké miizky - graficky
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