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Uvod do predmétu — zakladni pojmy v mineralogii

Zakladnim pfedmétem studia v mineralogii je mineral (nerost) se v§emi jeho vlastnostmi a
procesy, kterych se zacastnuje.

Minerél je homogenni pfirodni faze s presné definovatelnym chemickym sloZenim a s vysoce
uspofadanou stavbou ¢astic. VEétSinou vznika v anorganickych procesech.

Mineral je prirodni faze (substance, hmota) vznikld pfirodnim procesem. Homogenita
mineralu reprezentuje stejné fyzikalni a chemické vlastnosti v kterékoliv jeho ¢asti. Chemické
sloZzeni minerdlu mizeme vyjadrit uréitym schematickym chemickym vzorcem, napt. kiemen
jako Si0O,. Nékteré mineraly vSak maji slozeni proménlivé, jako tfeba olivin (Mg, Fe),SiO4, u
kterého je pomér Fe a Mg kolisavy. Uspofddana stavba Castic (atomt, iontti nebo molekul)
v mineralu odpovidd geometricky definovatelné struktute, takZze mineraly jsou bez vyjimky
latky krystalické.

Latky ptipravené v laboratofi se oznacuji jako syntetické. Antropogenni latky, které vznikly
v ptirod¢ za spoluptisobeni ¢loveka, jsou strukturné i chemicky identické s mineraly. M¢ly by

byt disledné oznaCovany jako jejich syntetické ekvivalenty.

Rozdéleni mineralogie
Védni obor mineralogie je pfi sou¢asném mnozstvi znalosti velmi rozsahly a komplikovany,

takZe v rdmci celého oboru se vycleiiuji vice ¢i méné specializované discipliny. Kritérii, jak
cely obor rozd¢lit, je cela fada, ¢asto se pouziva nasledujici klasické clenéni:
e vSeobecna mineralogie

e systematickd mineralogie
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e topografickd mineralogie
e experimentalni mineralogie
e genetickd mineralogie
e technickd mineralogie
VSeobecna mineralogie je ta Cast oboru, kterda se vénuje pievazné obecnym zakonitostem
mineralogie a zabyva se né€kterymi popisnymi charakteristikami mineralt. Nekdy se vyclenuji
podruzné discipliny:

e morfologicka krystalografie — zabyva se zdkonitostmi vnéjsiho tvaru krystalti

o strukturni krystalografie — studuje zakonitosti krystalovych struktur

o fyzikdlni krystalografie — zabyva se studiem fyzikalnich vlastnosti minerala

e krystalova chemie — studuje chemické vztahy a zdkonitosti v mineralech
Systematicka (diive specidlni) mineralogie rozd¢luje jednotlivé mineraly do tfid, oddéleni a
skupin podle chemické a strukturni pfibuznosti.
Topograficka mineralogie systematicky zpracovava vyskyt mineral podle regionalniho
vyskytu (typ, geneze a poloha nalezist).
Experimentalni mineralogie je obor, ktery studuje mineraly syntetizované v laboratornich
podminkach, sleduje jejich chovéani za rtznych teplot a tlakd a snazi se pomoci téchto
poznatki objasnit skute¢né prirodni procesy.
Geneticka mineralogie se zabyva vznikem, vyskytem a pfeménami minerald v nejriznéjSich
formach jejich vyskytu.
Technicka mineralogie aplikuje poznatky mineralogie na technické hmoty, jako napf.
betony, strusky, elektrarenské popilky a podobné materidly.

VySe uvedené déleni je cCisté ucelové, v dneSni dob& se jednotlivé discipliny vzajemné
prolinaji a vyznamnym trendem je vytvareni mezioborovych disciplin, zamérenych predevsim
na stavebnictvi nebo chemické a materialové inZenyrstvi.

mineralogie — mineralogy systematickd mineralogie — systematic mineralogy
mineral — mineral krystalova chemie — crystal chemistry
faze — phase technickd mineralogie — applied mineralogy

Vyznam mineralogie a jeji navaznost na ostatni védecké discipliny
Mineralogie je v&dni disciplina, ktera svym zamétenim spada do oblasti geologickych véd,

které mohou byt obecné fazeny do skupiny véd o Zemi. Hlavnim pfedmétem zajmu
mineralogie je mineral, ktery tvoti zakladni stavebni slozky hornin, a tyto jsou nedilnou

soucasti okolniho prostiedi. Cilem vyzkumu v mineralogii neni jen popis mineralt a jejich
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vyskytu, ale predevs§im poznani jejich struktury, chemického slozeni, podminek vzniku a
jejich stability. Dulezitou strankou védeckého poznani je aplikace ziskanych znalosti do
praktickych oblasti lidské ¢innosti, zejména primyslové vyuZiti vlastnosti nékterych
mineraltl.

Mineralogie je zakladni védni disciplinou v geologickych védach. Na jejich poznatcich je
zalozena petrografie a petrologie a v dalSich navaznostech geochemie, regionalni geologie,
loziskova geologie a okrajové 1 dalsi discipliny.

V mineralogii jsou ¢asto vyuzivany poznatky z fady jinych, pfedevsim ptirodovédnych
védnich obori. Jsou to zejména matematika (napft. v krystalografii a optice), fyzika (v oblasti
RTG difrakce nebo optice) a chemie (hlavné v krystalové chemii). V nékterych specidlnich

ptipadech se tyto obory prolinaji a vznikaji interdisciplindrni sméry vyzkumu.

petrologie — petrology geologické védy — geoscinces

geochemie — geochemistry chemie — chemistry

1. Mineralogicka krystalografie

1.1. Rozdéleni latek podle skupenstvi a stavby

V ptirodé se hmota vyskytuje ve tfech zakladnich skupenstvich:

e plynném,

e kapalném a

e pevnem.
V mineralogii pracujeme zejména s hmotou ve skupenstvi pevném, i kdyz v kapalném stavu
najdeme napf. rtut’ a vSechny magmatické taveniny nebo hydrotermalni roztoky.

Ve vesmiru je hmota Casto ve formé plazmatu, které ma své specifické vlastnosti a ¢asto se
oznacuje jako ¢tvrté skupenstvi hmoty. V pozemskych ptirodnich podminkéach se s nim
nesetkdme.

1.1.1. Skupenstvi latek

Je-li kineticka energie tepelného pohybu ¢astic (atomy, molekuly) v latce tak velka, ze jejich
vzajemnou interakci mizeme zanedbat, mluvime o plynném skupenstvi latky. Rozmisténi
¢astic v prostoru je zcela ndhodné (statisticky homogenni) a vSechny fyzikalni vlastnosti jsou
izotropni, tj. shodné v libovolném sméru.

S klesajici teplotou klesa kineticka energie Castic a zacinaji se mezi nimi vice uplatiiovat
vazebni interakce a latka prechazi do skupenstvi kapalného. V prostoru miizeme najit

uspofadané oblasti, které odpovidaji vazbam v molekulach. Jednotlivé molekuly jsou
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usporadany statisticky homogenné, takze fyzikalni vlastnosti jsou izotropni. Je to stav, ktery
je obdobny amorfnim fazim v pevném skupenstvi.

Pti dal$im ochlazeni latky pod bod tuhnuti, je kinetickd energie ¢astic tak nizka, ze jednotlivé
stavebni prvky jsou navzajem spojeny — vzniknou stabilni chemické vazby. Mluvime potom o
skupenstvi pevném (tuhém). Stavebni ¢astice jsou v prostoru pravidelné uspotradany
(periodicky homogenn¢, dochéazi pouze k ur€itym teplotnim vibracim kolem uzlovych pozic
struktury. Rada fyzikalnich vlastnosti pevnych latek (tvrdost, optické vlastnosti apod.) ma

anizotropni charakter.

1.1.2. Zakladni vlastnosti amorfnich latek
Seskupeni stavebnich ¢astic (atomd, iontd nebo molekul) pevné latky mize byt pravidelné

nebo ndhodné. Pii ndhodném uspotadani stavebnich ¢astic se strukturni stav pevné latky

podoba kapalindm a mluvime o latkach amorfnich (jedna se o ,,zamrzlé¢* kapaliny).

Ptikladem mohou byt skla, organické pryskytice nebo velmi rychle ochlazend kovova

tavenina.

Pro amorfni latky je pfiznacna izotropie fyzikalnich i chemickych vlastnosti a nejednoznac¢na

teplota tani.

Amorfni latky Ize rozdélit do dvou skupin:

e amorfni substance, které nikdy nebyly krystalické a nedifraktuji RTG zafeni nebo
elektronymetamiktni substance, které pivodné krystalickou stavbu vykazovaly, ale jejich
struktura byla zni¢ena pochody spojenymi s rozpadem jader radioaktivnich prvki.

e metamiktni substance

1.1.3. Zakladni vlastnosti krystalickych latek

Latky krystalické jsou pevné latky, jejichZ stavebni Castice (atomy, ionty, molekuly) jsou ve
vétsSin€ piipadii spojovany do stavebnich jednotek a ty jsou v prostoru rozmistény periodicky.
Vétsina latek ma tendenci pii dostateéné nizké teploté krystalizovat a tim se dostat do stavu
Krystal (téleso krystalické latky) lze z fyzikélniho hlediska charakterizovat jako homogenni
anizotropni prostiedi, které je fyzikalné dobie definované.

Krystalicka latka je homogenni tzn., ze kazda fyzikalni vlastnost méfena v daném sméru bude
v libovolném objemu stejnd. Typickd anizotropie krystall se projevuje napt. ve tvaru krystala,

v tvrdosti nebo v riizné absorpci svétla.
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plynné skupenstvi — gaseous state krystalické latka — crystalline substance
kapalné skupenstvi — liquid state krystal - crystal

pevné skupenstvi — solid state struktura — structure

amorfni — amorphous anizotropie — anizotropy

1.2. Krystalické latky

Mineraly jsou krystalické latky slozené ze zakladnich stavebnich ¢astic (atomy, ionty,

molekuly). Kazda krystalické latky mize vytvaret vice ¢i méné pravidelné téleso krystalu,

jehoz tvar odpovida symetrii vnitiniho usporadani stavebnich castic. Krystal (krystalickou

latku) mizeme charakterizovat v nasledujicich dvou bodech:

e krystal ma pevné chemické slozeni a ostry bod tani, ktery je pro danou latku (mineral)
charakteristicky.

e krystal ma schopnost omezit sviij vné&jsi tvar plochami, které se sbihaji v hranach a rozich.

Rozhodujicim kritériem, zda latka je nebo neni krystalicka, je jeji vnitini stavba.

Z hlediska ptitomnosti lokalnich poruch, necistot a teplotnich kmitli atoml rozliSujeme

krystaly (krystalické latky) na idedlni a redlné.

1.2.1. Charakteristiky idealniho krystalu

Idedlni krystal lze definovat jako homogenni anizotropni prostfedi s ostrym bodem tani a
trojrozmérné periodickym uspotradanim stavebnich ¢astic.

Existence idealniho krystalu v redlném svété je prakticky nemoznd, jedna se pouze o fyzikalni
pojem. VSechny krystaly vzniklé v piirodé nebo vytvorené v témét dokonalych laboratornich

podminkach naji vlastnosti redlného krystalu.

1.2.2. Charakteristiky realného krystalu
Redlné krystaly jsou takové, které nevyhovuji definici pro ideélni krystal. U redlnych krystalt

dochazi k porusovani trojrozmérné periodicity a to zejména t€mito zpisoby:

e ohraniceny povrch krystalovou plochou je poruchou periodicity

e na nékterych strukturnich pozicich miize dochézet k substituci atomt riznych prvki

e bchem ristu krystalu, mize dochazet ke vzniku poruch v krystalové struktute

e ve vrstevnatych strukturdch miize byt periodicita naruSena odliSnym nebo zcela
nepravidelnym kladem vrstev.

1.2.2.1. OdliSnosti realného a idealniho krystalu
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Hlavni rozdil mezi idedlnim a realnym krystalem spoc¢iva v nedokonalosti redlné¢ho krystalu.
Pti jakékoliv krystalizaci, byt’ v dokonalych laboratornich podminkach, dochazi ke vzniku
poruch v periodicité, takze idedlni krystal zistava vzdy jen fyzikélnim pojmem.

1.2.2.2. Stavba realného krystalu

Krystalovy prostor je prostor, ktery krystal zaujima. Pokud muzeme v daném télese

predpokladat trojrozmérnou periodicitu stavebnich jednotek, oznaCujeme krystal jako

usporadany. Pokud jsou v krystalu vyznamné odchylky od periodicity, povazujeme krystal
za neusporadany (prakticky vSechny realné krystaly).

Téleso, tvofené jedinym krystalem nebo kompaktnim agregatem nékolika krystall se stejnou

orientaci, oznaCujeme jako monokrystal. Agregat vice rizné orientovanych krystali se

oznacuje jako polykrystal nebo polykrystalicka latka.

1.2.2.3. Vlastni definice krystalické latky

Je zfejmé, Ze redlné krystaly (vSechny mineraly) by podle definice idedlniho krystalu nebylo

mozné povazovat za krystalické latky. Proto byla navrzena definice krystalu, ktera by

vyhovovala i béznym krystalickym latkdm. Pro jeji pochopeni je tieba objasnit nékteré pojmy:

e krystalovou strukturou rozumime zptsob, jakym jsou stavebni ¢astice (atomy, ionty,
molekuly) uspotadany v realném prostoru,

o lokalni usporadani ¢astic je takové, které je ve struktufe realizovano diky silam piisobicim
na ,,kratkou vzdalenost®,

o celkové uspotadani castic je takové, které je realizovano pomoci sil pisobicich na
,,dlouhou vzdalenost®,

e stavebni jednotka je disjunktni (nesouvislou) ¢asti struktury, pficemz soubor v§ech druhii
stavebnich jednotek tvofi Gplnou strukturu a neexistuje zadna ¢ast struktury, ktera by
nebyla soucasti néjaké stavebni jednotky,

e konfigurace stavebnich jednotek vyjadiuje zplisob uspotfadani stavebnich jednotek ve
strukture.

Pomoci stavebnich jednotek a konfiguraci jejich part definujeme krystal takto:

Latku povazujeme za krystalickou, kdyz jsou pro stavebni jednotky, které jsou pro ni

charakteristické, splnény tyto podminky:

1. VsSechny stavebni jednotky jsou geometricky ekvivalentni, nebo pocet druhli stavebnich
jednotek je maly v porovnani s celkovym poctem stavebnich jednotek obsazenych

v uvazovaném krystalu.
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2. Pocet druhti part sousedicich stavebnich jednotek je také maly v porovnani s celkovym
poctem téchto para v krystalu.
Definici redlného krystalu vyhovuji 1 krystaly s nejriznéj$imi poruchami periodicity

usporadani stavebnich castic.

krystalovéa struktura — crystal structure | monokrystal — monocrystal

uspofadany — ordered periodicky - periodic

neusporddany — disordered trojrozmérny — tree-dimensional

bod tani — melting point statisticky homogenni — statistically homogenous

1.3. Symetrie krystalickych latek

Krystalické latky maji ve své struktufe periodické uspotfadani stavebnich jednotek a toto
pravidelné usporadani 1ze definovat pomoci zdkonitosti symetrie. Symetrické usporadani
struktury minerald se projevuje piredevsim na jejich vnéjsim krystalovém tvaru nebo na jejich
fyzikalnich vlastnostech.

Stavebni jednotky jsou v krystalické latce (mineralu) rozmistény na zakladé urcitych
transformaci. Transformaci rozumime ptedpis (definici), podle kterého libovolnému bodu
geometrického utvaru A piifadime bod na geometrickém ttvaru A’. Jde o analogii s pojmem
funkce v algebfe.

Z linearnich transformaci se v krystalografii uplatituji pouze transformace izometrické, tj.

takové, kde nedochézi ke zméné vzdalenosti mezi dvéma body pted a po transformaci.

1.3.1. Operace symetrie
Operace symetrie je geometrickd transformace, kterd zachovavd vzajemné vzdalenosti

v télese, a po jejim provedeni nerozliSime, zda byla s t€lesem néjaka transformace provedena.
RozliSujeme tyto zakladni operace symetrie: inverze, zrcadleni, rotace a translace.

Operace symetrie mizeme rozd¢lit na uzaviené, které neobsahuji translaci a otevirené, ve
kterych je nutna pfitomnost translace.

1.3.1.1. Uzaviené operace symetrie

Mezi uzaviené operace symetrie pocitdme vSechny transformace, na kterych se netcastni
translace. Jsou to tyto operace: inverze, zrcadleni a rotace.

Miuzeme je také definovat jako operace symetrie, pii jejichZ provadéni ziistava alespon jeden
bod transformovaného tvaru nepohyblivy (na svém plivodnim mist¢).

Uplna mnozina operaci symetrie se oznacuje jako grupa operaci.
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Inverze (1) je zakladni operaci symetrie, pii které se bod o soutadnicich (x, y, z) transformuje

na bod se soutadnicemi (x°, y’, z") tak, ze plati:

X =-x
y =-y
7' =-z

Zrcadleni (M) je zakladni operace symetrie definovana obvykle symbolem M(o,, 0,), kde o,
a 0, jsou osy definujici rovinu zrcadleni, napt. M (X, y). Bod o soufadnicich (x, y, z) se

zrcadlenim transformuje na bod se soutadnicemi (x’, y’, z") tak, Ze plati (rovina zrcadleni x,

y):

X =X
y =y
z' =-z

Rotace (R) je zékladni operace symetrie definovdna obvykle symbolem R (o, o), kde a je
uhel otaeni a o je osa kolem niz se ota¢i, napi. R (m, z). MlZe se rovnéz znacit Ry (0), kde n
= 2n/a. Pti rotaci kolem vertikalni osy z o thel a bude mit soustava transformacnich rovnic
tento tvar:

X =X cos o +ysina

y =-xsin o +y cos a

z'=z

Rotaéni inverze je sloZzend operace symetrie vznikld kombinaci rotace s inverzi. Kombinuje
se rotace o uhel a (podle osy o) s inverzi. Vyjadieno schematickym zépisem: Rj (a,z) =R
(a,z) * 1, kde symbol * oznacuje sklddani dvou operaci symetrie (tzv. grupova operace).
Rotacni zrcadleni je slozend operace symetrie, kterd je kombinaci rotace se zrcadlenim
v rovin¢ kolmé na osu rotace. Provadime-li rotaci o thel a podle osy z, zrcadlime podle
roviny (X, y), vyjadifeno schematicky: Rm (a, z) =R (a, z) * M (X, y).

1.3.1.2. Oteviené operace symetrie

Oteviené operace symetrie vZdy obsahuji translaci a aplikované na libovolny objekt
netransformuji tento nikdy do vychozi polohy.

Translace je zékladni oteviend operace symetrie, kterd posunuje objekt v prostoru do
nekonecna a nikdy ho nevraci do vychozi polohy. Aplikujeme-li na bod o soufadnicich (x, y,
z) translaci, vyjadienou vektorem t (t;, t, t3), pak pro transformovany bod (x°, y’, z") bude

platit:
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X' =x+t
Y =ytt
7z =z+1t;

Sroubovi operace je slozend operace symetrie, ktera vznika slozenim rotace a translace
podél osy rotace. Translace t je vyjadiena zlomkem celkového stoupani Sroubového pohybu.
Jde-li napt. o rotaci o m, pak je t = m/2nw = 1/2 a vyslednou operaci lze zapsat jako S (m, z, 1/2).
Skluzova operace je slozena operace symetrie, ktera vznika kombinaci zrcadleni

v definované rovin¢ a translace podél této roviny. Velikost posunuti je vyjaddiena zlomkem
periody identity daného sméru. Napiiklad G (x, y, x/2) je zrcadleni v roviné x, y a posunuti o
1/2 periody identity ve sméru osy X, zatimco G (X, y, y/2) je zrcadleni v roving X, y a posunuti

o 1/2 periody identity ve sméru osy y.

1.3.2. Prvky symetrie

Prvek symetrie je geometricky prvek (bod, pfimka, rovina), vi¢i némuz provadime s télesem
prislusnou operaci symetrie.
Prvek symetrie je invariantni vii¢i operaci symetrie. 1.3.2.1. Jednoduché prvky symetrie

Stied symetrie nebo stied inverze (i, -1, Cj) je jednoduchym prvkem symetrie, podle kterého

provadime operaci inverze.

Kazda prostorova miizka, ktera obsahuje stfed symetrie, se oznacuje jako centrosymetricka.
Stied inverze na krystalu zptisobuje, ze kazda krystalova plocha ma na opacné stran¢ krystalu
opacné orientovanou plochu symetrickou podle stiedu symetrie.

Rovina symetrie (m, o) je jednoduchym prvkem symetrie, podle kterého provadime operaci
zrcadleni.

Rotaéni osy symetrie nebo osy rotace (n) jsou jednoduchymi prvky symetrie, podle kterych
provadime operaci rotace. Osy se rozliSuji podle velikosti thlu a0 = 27t/n, o ktery je nutné n-
krat otocit télesem (bodem) kolem osy, abychom se pies nerozliSitelné ekvivalentni polohy
vratili zpét do vychozi pozice. Cislo n je cetnost osy rotace. Krystalografické rotaéni osy
symetrie maji pouze tyto Cetnosti: n =1, 2, 3, 4, 6 a nasledujici znaceni:

Rotacni dvojcetna osa symetrie 2 nebo C,

Rotacni troj¢etna osa symetrie 3 nebo C,

Rotacni Ctyicetna osa symetrie 4 nebo C,

Rotacni Sesti¢etna osa symetrie 6 nebo C,
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1.3.2.2. Kombinované prvky symetrie

Inverzni (rotoinverzni) osy symetrie jsou sloZzené prvky symetrie, jejichz operacemi symetrie
jsou rotace kolem osy kombinovand s inverzi. Na pofadi operaci nezalezi, musi se vSak
provadeét jako celek. Inverzni osy symetrie se rozliSuji podle velikosti tthlu rotace a = 2n/n.
Oznacuji se podobnym symbolem jako rotacni osy symetrie, ale s pruhem nad ¢islici.

Jednocetna inverzni osa symetrie je kombinaci rotace kolem osy o 360° inverze, tedy
vysledkem je Cistd inverze podle stfedu. Jeji oznaceni -1 také odpovida oznaceni pro stied
symetrie.

Dvojcetna inverzni osa symetrie (-2, C,;) zahrnuje rotaci o © v kombinaci s inverzi. Troj¢etna
inverzni osa symetrie (-3, C;) je kombinaci rotace o o = 27/3 v kombinaci s inverzi podle

sttedu symetrie. Operace provedené podle trojcetné inverzni osy symetrie jsou stejné jako ty,
které vzniknou kombinaci dvou samostatnych prvkl symetrie — troj¢etné rotani osy symetrie
a stfedu symetrie: -3 = 3 * 1. TrojCetna inverzni osa neni samostatnym prvkem symetrie.

Ctyf¢etna inverzni osa symetrie (-4, C ,;) Je kombinaci rotace 0 o = 1/2 a inverze podle stfedu

symetrie. Ctyfetnd inverzni osa obsahuje dvé operace, které nemohou vzniknout kombinaci
zadnych jinych prvkd symetrie a proto je CtyfCetna inverzni osa symetrie samostatnym a
nenahraditelnym prvkem symetrie.

Sesti¢etna inverzni osa symetrie (-6, C,,) Je kombinaci rotace o o = 7t/3 a inverze podle stiedu

symetrie. Operace Sesti¢etné inverzni osy symetrie jsou stejné jako ty, které vzniknou
kombinaci dvou samostatnych prvkil symetrie troj¢etné rotacni osy symetrie a roviny symetrie
kolmé na tuto osu: -6 = 3*m. Sestietnd inverzni osa symetrie neni proto samostatnym
prvkem symetrie.
Sroubové osy symetrie jsou sloZené prvky symetrie, které se skladaji z rotace o tthel o =
360°/n a translace podél definovaného vektoru ve sméru této osy. Osa musi byt rovnobézna
s libovolnou mtizkovou translaci struktury. Na rozdil od rota¢nich a inverznich os symetrie, je
sm¢ér rotace Sroubové osy velmi dilezity. Vychazi se z pravotocivého systému os, takze
pravotociva Sroubova osa ve sméru osy z obsahuje translacni vektor ve stejném sméru vzhtru
(j. ve sméru palce pravé ruky, kdy prsty naznacuji rotacni pohyb od osy x k »).
Mame-li n-Cetnou rotacni osu symetrie, pak n otoceni o a = 360°/n doprovazenych n
translacemi t podél Sroubové osy, musi vést k translacnimu pohybu vychoziho objektu (atom,
molekula) o celociselny nasobek (m) miizové translace t:

nt=mt nebo T=(m/n) t,
kde m, n jsou cela ¢isla. Obecné Ize vyjadrit symbol Sroubové osy jako n, .

Translacni slozky Sroubovych os symetrie zavisi na ¢etnosti osy a mohou nabyvat jen urcitych
hodnot (hodnota v zavorce oznacuje translacni slozku):

* 24,2, (1/2), 25, obrazek 13-23

* 343, (1/3),3,(2/3), 35, obrazek 13-24

o 4,4, (1/4),4,(2/4),4,(3/4),4,, obrazek 13-25

e 6,6, (1/6),6,(2/6), 6, (3/6), 6, (4/6), 6. (5/6), 6, obrazek 13-26.
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Dolni index zna¢i hodnotu m z vySe uvedeného vztahu, je-li m = 0 jde o Cistou rotaci,
v piipadé, ze je m = n, jde o Cistou translaci.

Sroubové osy 3, - 3,, 4, -4, 6, — 6, 6, — 6, jsou navzajem enantiomorfni — miizeme rozlisit
pravotocivou a levoto€ivou osu (maji stejné stoupani, ale opacny smysl Sroubového pohybu).
Za pravotoCivou osu (3, 4,, 6,, 6,) se povazuje takova, jejiZ otacivy pohyb je ve sméru prstil
pravé ruky, kdy palec mifi podél osy.

Skluzové roviny symetrie (roviny posunutého zrcadleni) jsou prvky symetrie, jejichz
operacemi je zrcadleni kombinované s translaci podél roviny zrcadleni. Podle sméru a

velikosti translace rozliSujeme skluzové roviny osové, diagonalni a diamantové.

Symbolem a (a-skluz) oznacujeme skluzové roviny orientované kolmo na osy y nebo z s
translacni slozku t = (1/2)a. Symbolem b (b-skluz) oznacujeme skluzové roviny orientované
kolmo na osy x nebo z s translacni slozku t = (1/2)b. Symbolem c (c-skluz) oznacujeme
skluzové roviny orientované kolmo na osy x nebo y s transla¢ni slozku t = (1/2)c. Uhlop#iéné
skluzové roviny symetrie maji obecny symbol n. Jsou-li kolmé na osu x, maji transla¢ni
slozku t = '2(b + ¢), kolmé na osu y maji translacni slozku t = "2(a + ¢) a kolmé na osu z maji
translacni slozku t = '2(a + b); vzdy se jednd o polovinu sténové thlopticky plosné
centrované bunky. Diamantové skluzové roviny symetrie se obecné znaci symbolem d. Jsou-li
kolmé na osu x, je translacni slozka t = 1/4(b=c), kolmé na osu y maji transla¢ni slozku t =
1/4(a+c) a kolmé na osu z maji translacni slozku t = 1/4(a£b); vzdy se jedna o Ctvrtinu
sténové uhlopticky plosné centrované bunky.

1.3.3. Grupy symetrie

Analyzou kombinaci prvki symetrie a operaci jim ptislusejicich, Ize odvodit grupy symetrie.
Podle toho, které prvky symetrie zahrneme do analyzy, 1ze rozlisit tfi typy grup:

e Dbodové grupy

e rovinné grupy

e prostorové grupy

1.3.3.1. Bodové grupy

Bodové grupy jsou mnozinou prvka symetrie, jejichz operace ponechavaji alespoil jeden bod
télesa v prostoru nepohyblivy. Tomuto pozadavku vyhovuje 8 (beztranslacnich) prvka
symetrie: 1, 2, 3, 4, 6, -4, i, m. Tyto prvky a jejich mozné kombinace tvoii 32
krystalografickych bodovych grup (krystalograficka oddéleni), jimiz lze charakterizovat
symetrii vnéj$iho tvaru krystalt.

1.3.3.2. Prostorové grupy

Prostorové grupy jsou mnozinou prvkl symetrie, jejichz operace jsou realizovany
v trojrozmérném prostoru. Jednd se o kombinaci vSech moznych transformaci krystalové
struktury, takze prostorova grupa charakterizuje soumérnost struktury krystalu asi tak, jako
bodova grupa charakterizuje soumérnost vnéjsiho krystalového tvaru. Celkovy pocet 230

prostorovych grup zahrnuje vSechny kombinace transla¢nich a beztransla¢nich prvka
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symetrie, které jsou ptipustné v krystalografickych transformacich. Prvky symetrie libovolné
prostorové grupy maji v prostoru zcela urc¢itou polohu a orientaci.

Bodovou grupu je mozné odvodit z prostorové grupy odstranénim vsech translaci (skluzové
roviny nahradit rovinami symetrie a Sroubové osy zaménit za rotacni osy symetrie) a vzniklé
makroskopické prvky pievést do jednoho bodu beze zmény orientace.

inverze - inversion rovina zrcadleni — mirror plane
zrcadleni — mirror reflection Sroubova osa — screw axis

rotace — rotation skluzové rovina — glide plane

translace — translation operace symetrie — symmtry operations
stfed inverze — center of symetry prvek symetrie — symmetry element
osa rotace — rotation axis bodové grupy — point groups

inverzni osa rotace — rotoinversion axis prostorové grupy — space groups

1.4. Krystalova mrizka
Tuhé¢ krystalické téleso v rovnovazném stavu mtizeme definovat jako skupinu periodicky

rozlozenych Castic (atomy, ionty), které kmitaji kolem specifickych poloh (uzlovych bodi),
tvofticich prostorovou miizku.

Prostorova miizka ptedstavuje schéma translacni periodicity rozloZeni ¢astic ve struktuie
krystalu.

Krystalova mfizka je abstraktni pojem, ktery vyjadiuje translacni periodicitu rozmisténi
identickych bodu v krystalu. Tyto body maji stejnou hodnotu fyzikalnich a geometrickych
vlastnosti (tj. stejné a stejné orientované okoli). Pojem redlna struktura krystalu pfedstavuje
konkrétni prostorové rozloZeni stavebnich Castic a je dana fyzikalnimi zakonitostmi, takze

symetrické rozlozeni atomi neni pfic¢inou, ale disledkem konfigurace fyzikalnich sil

Vv prostoru.

1.4.1. Konstrukce krystalové mrizky
M¢&jme v prostoru bod A, ktery podrobime translaci a (posunuti o usek a) tak, Ze dostaneme

bod A,. Opakovanim postupu pro translaci +a a rovnéz -a, dostaneme mnozinu transla¢né
identickych bodii A ... A, . Body lezi na jedné pfimce, kterou oznaCujeme jako uzlova

(mfizkova) primka. Vzdalenost dvou libovolnych identickych bodl se oznacuje jako perioda
identity. Dva body jsou identické (transla¢né identické), pokud jsou jejich okoli identicka pro

tutéz translaci.
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Podrobime-li vzniklou uzlovou ptimku translaci b (kterd neni rovnobézna s danou piimkou)
v kladném 1 zaporném sméru, dostaneme miizkovou rovinu. Vektor a, vektor b a thel mezi
nimi tvoii zdkladni buniku rovinné mtizky.

Ziskanou miizkovou rovinu podrobime translaci ¢ (kterd nelezi v miizkové rovin€) v kladném

1 zaporném sméru a dostaneme prostorovou miizku. Uzlové body mfizky A jsou translaéné
identické s vychozim bodem A, od n¢hoz konstrukce zacala. Prostorova miiZka je na rozdil

od krystalu nekonec¢na.

1.4.2. Mf¥izkovy vektor

Mrizkovy vektor je kazdy, ktery spojuje dva libovolné uzly v krystalové mftizce.

Obecné oznaceni miizkového vektoru je  tymnp) = ma +nb + pe,

kde m, n, p jsou celd ¢isla a a, b, ¢ jsou periody identity ve tfech nekomplanarnich smérech.
Mrizkova primka je takova pfimka, kterd prochdzi dvéma miizkovymi uzly. M¥izkova

rovina je definovéana tfemi mfizkovymi uzly, které nelezi na jedné ptimce.

1.4.3. Zakladni bunka mfizky

7w

Bunka mfizky je libovolny rovnobéznostén, jehoz vrcholy jsou miizkové uzly. Tato burika je
urcena velikosti miizkovych vektorti umisténych do hran rovnobéznosténu a tfemi thly, které
tyto vektory sviraji. Tyto hodnoty a, b, ¢, a, [, y se oznacuji jako parametry bunky. Jsou
uspotradany podle pravotoc¢ivé vektorové soustavy, takze uhel « je mezi b a ¢, Gthel fmezi a a
c auhel ymezia a b.

Jako zédkladni (elementarni) bunku mtizky oznacujeme rovnobéznostén definovany zakladni
velikosti vektori period identity v jednotlivych smérech a charakterizujici ptislusnou

krystalovou strukturu.

1.4.4. Bravaisovy mrizky

K popisu krystalovych struktur se bézné¢ pouziva Bravaisovych mitizek, které mohou byt
jednorozmérné (linearni), dvojrozmérné (rovinné) a trojrozmérné (prostoroveé).

Obecna prostorova miizka bez omezeni tvaru zakladni buiky mutze byt pouzita k popisu
libovolného krystalu. Nicméné se ve vétSiné pifipadii pouziva miizek se specidlnimi
charakteristikami, tzn. rozméry zakladni buiiky jsou v ne€kterych ptipadech stejné ve dvou
nebo tfech smérech, ptipadné sviraji zcela specialni thly. Obecnd miizka nema zadny prvek
symetrie, krom¢ stfedu inverze. Pfitomnost rota¢nich os nebo rovin symetrie ovliviiuje
uréitym zpiisobem charakteristiku mtizky a vznikd miizka specialni. Specialni miizky

zjednodusuji morfologii krystalu i jeho fyzikalni vlastnosti.
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Plati, Ze pokud jsou si miizkové translace ve dvou smérech rovny, budou si rovny i fyzikalni
vlastnosti v tychz smérech.

Krystalové struktury minerald popisuji prostorové Bravaisovy miizky, které podle typu jejich
zékladni buiiky mzeme rozdélit na primitivni, ozna¢ované P a Citajici jeden miizkovy bod
na buiiku a centrované, které obsahuji vice mfizkovych bodl na buiiku.

1.4.4.1. Rovinné Bravaisovy mrizky

Rovinnéd mtiZka je jednoznacné ur¢ena dvojici nekolinearnich mtizkovych vektord, které
obecné mohou mit libovolnou délku a svirat libovolny tihel.

Dva miizkové vektory rovinné miizky tvoii dvé strany trojuhelnika, takze pocet typt
rovinnych mftizek je shodny s poctem druhti trojihelnikl. Protoze existuje pét typt
trojuhelnikl (obecny, rovnoramenny, pravothly nerovnoramenny, pravothly rovnoramenny a
rovnostranny), existuje i pét typt rovinnych Bravaisovych miizek.

Obecna (kosouhld) rovinnd miizka vznikne, vezmeme-li bod v rovin€ a pomoci dvojcetné
rotacni osy symetrie vytvorime ekvivalentni bod. Dalsi ekvivalentni bod vznikne aplikaci
miizkové translace a na ptivodni bod, atd. Vznikne tak zédkladni bunika rovinné miizky ve
tvaru kosouhelniku, kde a, # b, y790° Uvedené hodnoty je mozno libovolné v ramci danych
pravidel ménit bez ztraty ptitomnosti dvojcetné osy. Tento typ rovinné mtizky je zcela
obecny.

V pravouhlé rovinné miizce tvoii jednotlivé uzly vrcholy pravouhlého trojihelniku. Operace
podle dvojcetné rotacni osy symetrie da vzniknout pravouhlé primitivni zakladni buiice
definované riznymi transla¢nimi vektory a, b a tthlem v, ktery je 90°. Uspotadani uzlovych
bodii je specidlni, protoze vznikaji dalsi prvky symetrie a to dvé kolmé roviny symetrie, obé
paralelni s dvojcetnou rota¢ni osou symetrie.

V romboedrické rovinné miiZce tvoti vZdy tfi uzly rovnoramenny trojuhelnik. Zakladni
burka je kosoctverec, kde a, = b, ay # 60°, 90° nebo 120°. Protazenim hran zakladni bunky o
dal$i mfizkovou translaci miize vzniknout alternativni zédkladni buiika, které je pravouhla a
oznacuje se jako centrovana, protoze ma ve sttedu bunky bod transla¢né identicky s body ve
vrcholech. V buiice je dvojice rovin symetrie a pét dvojcetnych rotacnich os symetrie — v
centru buiiky a na polovi¢ni vzdalenosti sttedového a okrajovych uzla. Tato rovinnd miizka se
nékdy oznacuje jako pravouhla centrovana.

Tvori-li ti1 body zakladni bunky rovnoramenny pravouhly trojihelnik, vznikne tetragonalni
rovinnad miizka. Vznikla ¢tvercova sit ma a, = b, a y[] 90°. Ve stfedu buiiky je tak Ctyicetna
rotacni osa symetrie a s ni paralelni Ctyfi roviny symetrie.

Posledni moznosti je uspofdddni uzlovych bodl do tvaru rovnostranného trojuhelniku.
Vznikne hexagonalni rovinna miizka se zakladni bufikou ve tvaru kosoCtverce, kde a, = b, a

y[1120°. V celkové symetrii (minimalné¢ 4 zakladni buniky) najdeme Sesti¢etnou rotac¢ni osu
symetrie, 6 trojéetnych rotacnich os symetrie a nékolik rovin symetrie.
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1.4.4.2. Prostorové Bravaisovy mrizky — primitivni

Prostorovou mfizku vytvofime opakovanim zakladniho motivu rovinnych mtizek ve tfetim
nekomplanarnim sméru. Lze dokdzat, Ze existuje pouze 14 jedine¢nych mozZnosti, jak
v prostoru poskladat pét rovinnych miizek a tedy 14 typl prostorovych Bravaisovych miizek.
Bravaisovy mfizky tvofi pro kazdou strukturu tzv. zakladni buiiku, coz je jedna z moznych
buné¢k miizky, ale vybrand tak, aby danou mfizku reprezentovala.

Vybér zakladni bunky se fidi podle téchto Bravaisovych pravidel:

1. Pocet pravych thla v zakladni buiice musi byt maximalni.

2. Symetrie zakladni buiikky musi byt shodna se symetrii celé miizky.

3. Pii dodrZeni predchozich podminek musi byt objem zakladni buiikky minimalni.

4. V ptipadé, kdy symetrie nemiize rozhodnout, vybira se zadkladni burka, tak aby jeji hrany
byly co nejkratsi.

Zakladni vektory (a, b, ¢) jsou definovany hranami zakladni bunky a jejich délky jsou
zakladni periody identity (a, b, c). Spolecné se tiremi Uhly (a, B, v), které zakladni vektory
sviraji, tvoii téchto Sest hodnot tzv. miizkové parametry.

Ctrnact Bravaisovych mfizek (zékladnich bungk) mizeme rozdélit na 7 primitivnich a 7
centrovanych. Tyto miizky representuji 14 jediné moznych zptsobt, jak je mozné vyplnit
prostor uzlovymi body pii zachovani periodického uspotadani. VSechny krystalické latky maji
za zaklad jednu z téchto miizek. Kazda krystalova struktura ma pouze jednu Bravaisovu
miizku.

1.4.4.3. Prostorové Bravaisovy mrizky — centrované

Vznik centrované buriky je spjat s otdzkou, zda je mozné vlozit do urc¢ité P-mtizky dalsi jednu
nebo vice mtfizkovych rovin bez poruseni symetrie. U primitivnich mfizek patii kazdy uzlovy
bod ve vrcholech rovnobéznosténu dané bunce z 1/8, takze v priméru ptipada na kazdou
bunku jeden uzlovy bod. V centrovanych mtizkach je vloZena dalsi rovinna sit’ uzlovych boda
(bez poruseni piivodni symetrie) a tim na jednu buniku piipada vice nez jeden uzlovy bod.
Bunky s uzlovym bodem ve stfedu bazalnich ploch se oznacuji jako bazalné centrované a
zna¢i se C, uzlové body v boc¢nich sténadch maji bazaln¢ centrované¢ bunky typu B a
centrovanou predni a zadni sténu maji bazalné centrované bunky typu A. Uzlové body
centrujici stfedy ploch buiiky naleZi dané bunice z '%, takZe na bazaln€ centrovanou bunku
pfipadaji dva uzlové body. Bunky suzlem v praseiku télesovych uhlopficek
rovnobéznosténu jsou prostorové centrované (oznacuji se I) a maji dva uzlové body na jednu
buiiku (obrazek 14-21). Bunky centrované ve stfedu vSech ploch rovnobéznosténu jsou

plosné centrované (oznaceni F) a maji Ctyfi uzlové body na jednu buiiku.
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1.4.5. Krystalové soustavy
Kazdy typ prostorové miizky je definovan tfemi nekomplandrnimi vektory a, b, ¢ a tyto je

tteba vztahnout ke krystalografickym osam x, y, z. Orientace prostorové miizky se pak
obvykle provadi tak, aby sméry rotacnich nebo inverznich os symetrie, popt. norméaly rovin
symetrie byly paralelni s vektory a, b, ¢ nebo krystalografickymi osami.

Na zaklad¢ vzajemného vztahu zdkladnich vektorti, mizeme vyclenit sedm osnich systémi
(krystalovych soustav), které¢ odpovidaji sedmi moznym primitivnim Bravaisovym
prostorovym buiikam. VSechny miizky, krystalové struktury a krystalové tvary, které mohou
byt definovany stejnym systémem soutadnych os, patti téze krystalové soustavé.Hexagonalni
a trigonalni soustava maji sice stejny osni systém, ale zpravidla se vyclenuji zvlast. Pro
hexagonalni soustavu je charakteristickd pfitomnost Sesti¢etnych rota¢nich a inverznich os
symetrie, pro trigondlni soustavu jsou charakteristické osy trojCetné a trojCetné inverzni.
Rozlisuji se nasledujici krystalové soustavy:

triklinicka (trojklonna), ap # b, # co, a # B # v

monoklinicka (jednoklonnd), ap # b, # co, a =7, B > 90°

rombicka (kosoctverecna), ap # b, # co, o = f =y =90°

tetragonalni (CtvereCnd), a, = b, # ¢, o = =y =90°

trigonalni, a, = b, # ¢, resp. a; = ay = a3 # ¢, o = = 90°, y =120°

hexagonalni (SestereCnd), a, = b, # ¢, resp. a; = a = a3 # ¢, . = 3 = 90°, y =120°

kubické (krychlovd), a=b=c, o = 3 =y =90°.

1.4.6. Indexy mrizkovych uzli
Pro snazsi orientaci v krystalové miizce je tieba oznacit (indexovat) jednotlivé miizkové uzly.

Je-li n¢ktery uzel miizky shodny s pocatkem soufadného systému, potom radiusvektor
libovolného uzlu miizky mize byt vyjadien vztahem:

tmnp) = ma +nb + pe,
kde a, b, ¢ jsou transla¢ni vektory periody identity definujici elementdrni buiiku miizky
(definuji sméry krystalografickych os) a m, n, p jsou indexy uzli. Nachéazi-li se uzlové body
ve vrcholech elementarnich bungk, jsou indexy m, n, p celoCiselné. Skupina téchto tii indext

charakterizuje kazdy uzel a oznacuje se jako symbol uzlu — mnp (Castéji se uziva uvw).

1.4.7. Indexy mrizkovych primek
Ptimky, definované uzlovymi body, oznacujeme jako uzlové (miizkové) ptimky. V krystalové

miizce se uzlové piimky vyskytuji v nekoneénych mnozinich, kdy kazdd mnozina je
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definovéna periodou identity (vzdalenosti mezi uzlovymi body) a jejim smérem (orientaci
vuci soufadnym osam). K indexovani urit¢é mnoziny piimek vybirame vzdy piimku
prochazejici pocatkem. Tato je pak jednoznacné charakterizovéna indexy prvniho uzlu od
pocatku, ktery na ni lezi. Indexy mfizkové pifimky znacime [uvw] a hovofime pak o
Millerovych indexech dané piimky [uvw].

Indexy uzlu uvw nemusi byt vzdy celé Cisla a v takovém ptipad¢ tvoii symbol piimky skupina
tfi nejmensich celych Cisel, které jsou ve stejném poméru jako indexy uzlového bodu.

Napt. v primitivni a télesoveé centrované kubické miizce ma smér télesové uhlopticky symbol
[111], 1 kdyz v télesove centrované miiZce je prvnim bodem na piimce bod [/ 12 '4].
Millerovymi indexy mtizeme urCit sméry vSech miizkovych pfimek, tedy i soufadnych os.
Osa x ma indexy [100], osa y [010] a osa z [001]. Prostorové thlopticky kubické buiiky jsou
charakterizovany symboly [111], [-111], [1-11] a [11-1] a dalsi ¢tyfi mozné symboly
odpovidaji jen opacné polarité téchto smérd, napt. [-111] je antiparalelni k [1-1-1]. Uzlové
primky ve vSech téchto 8 smérech se od sebe lisi pouze svoji orientaci vzhledem k soufadnym
osam, neliSi se vSak v hustoté obsazeni uzlovymi body (maji stejnou periodu identity).
V takovém ptipad€ oznacujeme tyto sméry jako krystalograficky ekvivalentni a oznacujeme

je<111>.

1.4.8. Indexy mrizkovych rovin
V libovolné struktufe najdeme nekone¢né mnozstvi uzlovych rovin, které jsou definovany

ttemi uzlovymi body nelezicimi na jedné piimce. Pokud maji jednotlivé miizkové roviny
stejnou vzajemnou mezirovinnou vzdalenost (symbol d) a shodnou hustotu obsazovani
miizkovymi uzly tvofi mnoZinu vzdjemné stejnocennych strukturnich rovin, které se mohou
na vnéjsim tvaru krystalu projevit jako jedna krystalova plocha. Pro vzajemnou identifikaci
staci charakterizovat orientaci roviny nejblizsi poc¢atku a jeji vzdalenost od pocatku povazovat
za mezirovinnou vzdalenost dané mnoziny stejnocennych rovin. Tato rovina vytina na osach
useky zékladni periody identity a/h, b/k, c/l. Cela ¢isla h, k, | charakterizuji orientaci roviny a
oznacuji se jako Millerovy indexy roviny (hkl).

Indexy (hkl) mnoziny navzajem rovnobéznych rovin udavaji, kolikrat se tiseky vytnuté na
soutfadnicovych osach prvni rovinou od pocatku (z celé mnoziny ekvivalentnich rovin) vejdou
do periody identity odpovidajicich os.

Strukturni roviny, které se 1iSi 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.
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Napt. v elementarni kubické butice obsahuje systém {100} tyto roviny: (100), (010), (001), (-
100), (0-10) , (00-1). V rombické buiice vSak symbol {100} znamena pouze roviny (100) a (-

100).Pocet krystalograficky ekvivalentnich rovin tedy zavisi na symetrii miizky.

1.4.9. Krystalova struktura
Abychom postoupili od pojmu krystalové miizky k pojmu krystalové struktury, musi byt

kolem uzlovych bodt krystalové mtizky rozmistény stavebni ¢astice, jako jsou atomy, ionty
nebo molekuly. Seskupeni ¢astic kolem identickych bodi miizky musi byt rovnéz identické.
Krystalova struktura je slozena z krystalové miizky a baze, tj. stavebnich Castic usporadanych
kolem identickych uzll mtizky.

Pro lepsi pochopeni krystalovych struktur a lepsi prostorovou piedstavu se pouziva
nejriznéjsich zplsobl zobrazeni krystalovych struktur. Pouziva se riznych prostorovych
kulickovych modeld, schematickych ndkrest nebo v posledni dobé jsou hojné rozsitené
specialni programy umoznujici vizualizaci riznymi zpUsoby.

prostorova miizka — space lattice plo$né€ centrovand buiika — face-centered lattice
miizkovy bod — lattice point télesove centrovand bunka — body-centered lattice
miizkova piimka — latice line krystalové soustava — crystal system

primitivni buiika - primitive lattice Krystalové oddéleni — crystal class

1.5. Realné krystaloveé struktury a jejich vlastnosti
Chceme-li si predstavit nebo zobrazit redlnou krystalovou strukturu, musime nahradit uzlové

body miizky realnymi stavebnimi ¢asticemi (atomy, ionty nebo molekulami). JelikoZ jsou

jednotlivé uzlové body identické, musi byt identické 1 objekty, které je obsazuji.

Pfi pomysIné konstrukci vychazime z uré¢ité mtizky, do jejiz zdkladni buiiky obsazujeme

jednotlivé stavebni ¢astice. Pokud nejsou stavebni ¢astice v pocatku, mizeme polohu kazdé z

nich popsat pomoci polohového vektoru r = xa + yb + ze.

Vektory a, b, ¢ jsou zékladni periody identity mtizky a x, y, z jsou koordinaty, jejichz hodnota

pro danou zakladni buiiku je 0 <x,y,z < 1.

Usporadani stavebnich ¢astic uvnitt zakladni buiiky oznacujeme jako bazi. Miizkové translace

pak transformuji stavebni Castice do nekonecného prostoru, coz lze vyjadrit schematicky:
miizka + baze = krystalova struktura

Vsechny atomy v krystalové struktute jsou opakovany podle stejné miizkové translace. Na

tomto zakladé mizeme fici, Ze krystal je pevna chemicka substance s trojrozmérnym

periodickym uspofaddanim atomd, iont nebo molekul. Takové uspotadani oznacujeme jako

krystalovou strukturu.
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1.5.1. Popis krystalové struktury

Jak je uvedeno vyse, krystalovou strukturu charakterizuje symetrie jeji miizky a baze.
Symetrii mfizky mizeme popsat pomoci prostorovych grup, které jasn¢ definuji soutadnice a
multiplicity jednotlivych specialnich 1 obecnych pozic. Bazi mizeme vyjadiit jako
krystalochemicky vzorec, ktery zahrnuje vSechny prvky zacastnéné na stavbé struktury.
Pocet takovych vzorcovych jednotek, které se podili na vystavbé jedné zakladni buiiky
miizky, oznacujeme Cislem Z. U vétSiny minerall nepiesahuje hodnota Z desitku. Na prikladu
struktury niz§iho kfemene mizeme ukézat, ze jeji symetrie je popsana prostorovou grupou
P3,21 (kfemen pravy) a vzorcova jednotka je SiO,. Cislo Z struktury kiemene je 3, takze

v zékladni bunice struktury najdeme celkem 3 atomy Si a Sest atomt O.

1.5.2. Zobrazeni krystalové struktury

Zobrazeni krystalové struktury ndm usnadiiuje jeji lepsi pochopeni a usnadnéni pfedstavy o

polohéch jednotlivych stavebnich ¢astic v zékladni burnice. Zptsobii zobrazeni je cela fada:

e realny prostorovy kulickovy model

e kulickovy model ptekresleny v perspektivnim zobrazeni nebo v ur¢itém fezu

e schematicky nédkres s vyznacenim dilezitych stavebnich jednotek

e plosny fez, ve kterém jsou vyznaceny soufadnice kazdého atomu nad nékresnou

e perspektivni model nebo animace vytvorené grafickym programem, kterych je na trhu
dostatecné mnoZstvi.

Je fada 1 dalSich moZnosti, obvykle si vybirame takové zobrazeni struktury, které nam nejlépe

dokumentuje jev, ktery nds na dané struktufe zajima.

1.5.3. Izomorfie v krystalovych strukturach
Mineraly, které maji rizné chemické slozeni, ale vytvaii stejné krystalové tvary, resp. jejich

vnitini stavba patii ke stejnému strukturnimu typu, ozna¢ujeme jako izostrukturni.

Atomy raznych prvki zaujimaji shodné strukturni pozice, ale jejich velikost se vzajemné lisi,
takZe RTG difrak¢éni zaznam vykazuje u takovych latek analogické difrakéni linie, které ale
maji rozdilnou polohu a intenzitu. Pfikladem muze byt strukturni typ NaCl, ve kterém
krystaluji napt. KCl, PbS, MgO, MnS a dalsi.

Ve vétsing piipadi jsou krystalochemické vzorce minerala velmi hrubym zjednodusenim
jejich skute¢ného chemického slozeni. Téméf v kazdém mineralu najdeme zmény ve sloZent,
které jsou vysledkem zastupovani se (substituce) atomu a iontli riiznych prvka v konkrétnich

strukturnich pozicich. Tato skutecnost je oznacovana jako izomorfie a hovoiime o
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izomorfnim zastupovani prvkl ve struktufe mineralu nebo o pevném roztoku izostrukturnich

minerald.

Pevny roztok se obvykle definuje jako struktura mineralu, ve které jsou jednotlivé atomové

pozice obsazovany dvéma a vice chemickymi prvky v rizném poméru.

Jednoduchym ptikladem pevného roztoku je mineral olivin, ktery je pevnym roztokem

minerala forsteritu a fayalitu. V konkrétnich strukturnich pozicich se v rizném poméru

zastupuji atomy Fe a Mg.

K substituci riznych iontti mize dochazet ve strukturdch minerali pouze za urcitych

podminek. Tti nejdulezitéjsi faktory, které umoznuji substituci, jsou:

e Srovnatelna velikost atomil nebo iontil vzajemné se substituujicich prvku. Substituce je v
zasad¢ mozna, pokud se iontovy polomér zastupujicich se ionti nelisi o vice jak 15%.
Pokud se iontovy polomér obou prvki 1i8i o 15 — 30%, miliZe k substituci dojit, ale za
velmi specifickych podminek.

e Naboj zastupujicich se iontlh musi umoziovat substituci. Nejjednodussi situace nastava prti
zastupovani se iontll se stejnou valenci, tzv. homovalentni substituce (napf. Mg+2 >
Fe+2). Pokud se zastupuji ionty s riznou valenci pii tzv. heterovalentni substituci, musi
byt elektrickd neutralita struktury zajiSténa dalSim typem substituce. Na ptikladu zivct je
to substituce (Na+, Si+4) - (Ca+2, Al+3).

e Teplota, pii které dochazi k substituci, je dalSim rozhodujicim kritériem. Obecné plati, ze
za vysSich teplot jsou strukturni pozice diky teplotnim vibracim vétsi a tim je jakakoliv
substituce snazsi.

Mechanismus, kterym pevné roztoky vznikaji, mizeme rozdélit na tii skupiny: substitucni,

intersticidlni a vakantni.

1.5.3.1 Substituéni pevny roztok

Nejjednodussim piikladem iontové substituce je prosta kationtovd nebo aniontovd zaména. Na

konkrétni strukturni pozici je kation (anion) nahrazen kationem (anionem) jiného prvku se

stejnou valenci. Napftiklad v krystalu KCl mtize byt libovolna ¢ast kationt K nahrazovana
kationty Rb nebo v téZe sloudening mize byt Cl nahrazovano aniontem Br. V takovém
piipadé, kdy zastupujici se ionty mohou byt v jakémkoliv poméru, hovofime o kompletnim
bindrnim pevném roztoku. Ptikladem jin¢ho binarniho pevného roztoku je olivinova fada, kde
jeden koncovy ¢len je forsterit Mg,Si0, a postupnou substituci Fe za Mg+2 se dostaneme

k druhému koncovému ¢lenu fayalitu Fe,SiO,.
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Ve slouceninach s obecnym vzorcem A" X_z, mize dochazet k substituci kationu A~
kationem B . Pro zachovani elektrické neutrality musi byt ve stejny okamzik nahrazeno
stejné mnozstvi A" kationem C podle schématu: 24 & 1B” + 1C". Tento typ substituce
se zpravidla oznacuje jako parova substituce. Pfikladem miize byt pevny roztok v
plagioklasové fad€ mezi albitem NaAlSiOg a anortitem CaAl,Si,0q. Parovou substituci
muzeme vyjadfit jako: Na +Si" e ca”+Al"

1.5.3.2. Intersicialni pevny roztok

V kazdé¢ struktufe existuji mezi atomy a ionty prostory, vakance nebo dutiny, tzv. intersticialy.
Je-1i iont nebo atom umistén praveé v takové vakanci, mluvime o intersticialni substituci nebo
intersticidlnim pevném roztoku. Pfi tomto typu substituce musi byt rovnéz zachovana
elektricka neutralita. Pfikladem mtze byt struktura berylu, v niz mizeme nalézt ,.kanalové™
dutiny, do kterych mohou vstupovat nejrizngjsi kationy napt. podle schémat: Sit e Be +
2R nebo Si™ < AI” + R Jednomocnym kationtem R* byvé obvykle sodik.

1.8.3.3. Vakantni pevny roztok

Pevny roztok s vakanci vznika, kdyz vicevalentni kation nahrazuje dva nebo vice
ménévalentni kationy. Takovy substituent obsadi pouze jednu ze strukturnich pozic a zbylé
zustanou vakantni (prazdné).

Ptikladem miize byt varieta draselného Zivce amazonit, jehoz modrozelend barva je
o 2 , . . g , .
zpusobena vstupem Pb’ , ktery nahrazuje dva kationy K . Olovo viak obsadi pouze jednu

, . . . 2 , ; : o
strukturni pozici podle schématu: K +K < Pb" + o a druha strukturni pozice ziistane

vakantni.

1.5.4. Polymorfie

Pokud  chemickd latka  (minerdl) krystalizuje ve  vice typech  struktur
(v zavislosti na teploté a tlaku), oznacuje se tento jev jako polymorfie.

Jednotlivé strukturni typy polymorfni latky se oznacuji jako polymorfni modifikace nebo
polymorfy. Polymorfni modifikace se zpravidla oznacuji a, B, y atd., pficemz a oznacuje
alotropie. Prikladem alotropie je uhlik, ktery tvoii dvé obecné zndmé polymorfni modifikace
— grafit a diamant.

Dtivody, pro¢ jedna latka krystaluje ve vice typech struktur, jsou dany vnitini energii
jednotlivych struktur. Vnitini energie se zvySuje v dasledku rastu teploty a méa za nasledek

vyssi frekvenci teplotnich vibraci atomtll. Podobny efekt mtze vyvolat i zvySovani tlaku, kdy
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dochazi ke zméné hustoty usporadani castic ve struktufe. Je mozné vyclenit tfi typy
polymorfnich reakci: rekonstruktivni (ireversibilni), reversibilni a uspofddané-neusporadané
piechody.

Pii rekonstruktivni polymorfni preméné (ireverzibilni d&j) dochazi k rozsdhlému
preusporadani struktury na jiny typ, pticemz dochazi k destrukci vazeb a vzniku jinych, popf.
se méni celé stavebni jednotky. Celd pfeména vyzaduje znacné mnoZzstvi energie, probiha
zpravidla zvolna a je nevratna. Piikladem mohou byt pfemény ve skupiné Al,SiOs. Jelikoz
pfeména prob&hne pouze pii vysoké aktivacni energii, vysokoteplotni modifikace zlstavaji
casto v metastabilnim stavu (pfi nizkych teplotach) desitky milioni let.

Pti reversibilni polymorfni reakci dochazi pouze k pfesné definovanym posuniim nékterych
stavebnich jednotek (nebo ¢astic) v ramci struktury. Mohou se ménit vazebné uhly, pfipadné
meziatomové vzdalenosti. Potiebnd aktivaéni energie je mald, nedochdzi k destrukci vazeb.
Ptikladem takové reakce je pfeména vyssiho kiemene na nizsi pti 573°C.

Pod oznacenim kontinualni nebo usporadané-neuspoiadané prechody se skryvaji
polymorfni ptemény, které nemaji fixni pfechodovy bod, ale probihaji kontinudln¢ v Sirokém
intervalu fyzikalnich podminek. Cely princip je zaloZen na skute¢nosti, Ze absolutné dokonalé
uspotradani ¢astic existuje pouze pii teploté absolutni nuly (-273,15°C). Postupnym riistem
teploty dochazi k rastu neuspotradanosti, az vznikne stav totalniho chaosu. Na piikladu
minerall mizeme vidét tuto situaci nasledovné: t€sné pod bodem tani maji stavebni ¢astice
struktury tendenci opustit své pozice a s klesajici teplotou se u nich tato schopnost snizuje a
celd struktura se ur€itym zpusobem uspotadava. Jako priklad mizeme uvést vysokoteplotni

. . . o : . +3

modifikaci K-zZivce sanidin, kterd je vysoce neuspoiddand z hlediska rozmisténi Al = ve

struktufe. Nizkoteplotni mikroklin, kde N obsazuje pouze jeden typ tetraedru, se ze
stejného pohledu jevi jako vysoce uspotfadany (disledkem je jeho nizsi symetrie).

1.5.5. Polytypie

Polytypii rozumime specialni pfipad polymorfie, kdy se jednotlivé polytypy lisi pouze v kladu
zcela identickych dvojrozmérnych vrstev. V zdkladni buiice se méni jediny parametr,
zpravidla c. Znageni jednotlivych polytypt se provadi &islici a pismenem. Cislice oznaduje
kolikata vrstva po vychozi je v identické poloze a pismeno je symbolem symetrie. Napft. u
polytypu 4H znamend, Ze kazda Ctvrtd vrstva se nachazi v identické pozici a symetrie je

hexagonalni. Pfikladem polytypnich latek jsou napft. grafit, wurtzit nebo jilové mineraly.

pevny roztok — solid solution polytypie — polytypism

polymorfni pfeména — polymorphic change substituce — substitution
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