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Na základe výsledlcov štrulctúrnych analýz C3AH0 a C,2A7
H sa pre 

tieto zlúčeniny vypočítali ich práškové dijrakčné záznamy. Záznamy 
sú prezentované v tabelárnej a graflckej podobe. 

ÚVOD 

Štúdium termickej dehydroxylácie C3AH6 , ktorý je jednou z dóležitých 
zložiek hydratovaných cementov je súčasťou širšieho výskumu spojivových 
materiálov, ktorého cieTom je prispieť k prehíbeniu poznatkov o ich stabilite, 
vlastnostiach a možnostiach použitia za róznych podmienok. 

Dnes sa všeobecne prijíma dvojstupňový mechanizmus termickej de
hydroxylácie C3AH6. Podra prác Balla a kol. [l] a Kuzela [2] možno písať 
termickú dehydroxyláciu nasledovne: 

7 C3AH6 = C12A1H + 9 CH + 32 H, 

9 CH= 9 C + 9 H. 
(1) 

(2) 

Dehydroxyláciou vzniká v prvom stupni prechodná fáza C12A1Ho_1 s ku
bickou symetriou, ktorá sa v druhom stupni mení na stabilnú fázu s tetra
gonálnou symetriou [3]. 

Pre identifikáciu fáz vznikajúcich pri termickej dehydroxylácii C3AH6 
je nevyhnutné poznať ich práškové difrakčné záznamy. Pokiar ide o C3AH6 
existujú v literatúre dva pramene. V prvom z nich [4] sú intenzity jednotlivých 
difrakcií hodnotené iba kvalitatívne (t. j. slovne , pomocou 7-stupňovej 
škály). V druhom (ASTM-2-1124) sú intenzity síce hodnotené numericky, 
ale opať iba vermi hrubo (pomocou 10-stupňovej škály) a pri indexácii sa 
nezohradňujú možné koincidencie. 

Práškové difrakčné údaje pre Ct 2A1H existujú v literatúre pre túto zlú
čeninu len s kubickou symetriou (ASTNI-9-413), [5]. Údaje pre C12A1H 
s tetragonálnou symetriou v literatúre neexistujú. 

Z týchto dóvodov sme sa rozhodli použiť výsledky štruktúrnych analýz 
C3AH6 a C12A7H [3] a postupom analogickým postupu Borgovej a Smitha [6] 
vypočítať ich práškové difrakčné záznamy. 

VÝPOČET 

K výpočtu sa použili hodnoty mriežkových parametrov (Tab. I) a poloh 
atómov tak, ako ich pre C3AH6 a C12A7H určil Bartl [3]. Výpočet sa uskutočnil 
pomocou programu, ktorý napísal Weiss [7]. Výsledky výpočtu sú prezento
vané v Tab. II a III a v grafickej podobe na obr. 1 a 2. 

Silikáty č. 4, 1978 369 



Balkovic S., Majling J.: 

Tabulka I 

Hodnoty mriežkových parametrov pre C3AH6 a C12A7H; Bartl [3] 
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Ob1·. 1. Počítaný práškový clifralcčný záznam pre O3AH6 Bartl, 1969; 
(a = 12,576 . 10- 10 m, ACuK<Xl = 1,54051 . 10-10 m, polšírlca 0,03 °6, Ímax = 100). 
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Obr. 2. Počitaný práškový clifrakčný záznam pre C12A7H Bartl, 1969; 
(a = c = 11,980 . 10-1om, ACuJCal = 1,54051. 10-1om, polširka 0,03 ° 6, Ímax = 100).
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Vypočítané hodnoty, ktoré sú uvedené v Tab. II a III zahrňujú polohy 
difrakčných čiar ( 0 0), dbk1-hodnoty (10-10 m), indexy hkl a hodnoty počí
taných intenzít IREL a IPK. Hodnoty IREL sa odvodili z I.Fcl2 hodnot 
po ich korekcii na multiplicitu difrakčných čiar v práškovom difrakčnom 
zázname a po ich korekcii na Lorentzov a polarizačný faktor. Hodnoty 
IREL predstavujú relatívne intenzity, pričom maximálna intenzita v uvažo
vanom uhlovom obore I max sa rovná 100. 

Tabulka II 

TabuTka počítaných údajov pre C3AH6 - Bartl, 1969 

THETA I D I H K L I IREL I IPK 

8.64 5.1341 2 1 1 100 100 
9.98 4.4463 2 2 o 36 36 

13.26 3.3611 3 2 1 49 49 
14.19 3.1440 4 o o 43 43 
15.91 2.8121 4 2 o 68 68 
16.71 2.6812 3 3 2 3 4 
17.48 2.5671 4 2 2 17 17 
18.21 2.4664. 4 3 1 25 25 
19.62 2.2961 5 2 1 92 92 
20.29 2.2231 4 4 o 4 4 
22.20 2.0401 5 3 2 44 98 
22.20 2.0401 6 1 1 54 98 
22.81 1.9884 6 2 o 8 8 
23.41 1.9405 5 4 1 l l 

24.57 1.8542 6 3 l 1 1 
25.13 1.8152 4 4 4 11 11 
25.69 1. 7785 5 4 3 3 3 
26.23 1.7440 6 4 o 45 45 
26.77 1.7114 5 5 2 18 26 
'.!6.77 1.7114 6 3 3 l 26 
26.77 1.7114 7 2 1 7 26 
27.30 1.6805 6 4 2 62 62 
28.86 1.5972 6 5 1 13 13 
29.37 1.5720 8 o o 15 15 
29.87 1.5480 7 4 1 1 1 

30.36 1.5251 8 2 o 2 2 
30.85 1.5031 6 5 3 2 2 
31.34 1.4821 8 2 2 5 5 
31.82 1.4619 7 4 3 2 2 
32,78 1.4240 7 5 2 1 1 
33.25 1.4060 8 4 o 18 18 
34.18 1.3722 8 4 2 7 7 
34.64 1.3561 6 5 5 4 6 
34.64 1.3561 9 2 1 2 6 

Hodnoty IPK predstavujú IREL hodnoty zvýšené o intenzitné príspevky 
z ostatných difrakcií za predpokladu, že difrakčný profil vyhovuje Lo
rentzovmu vzťahu: 

(3) 
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Tahulka III 

Tabufka počítaných údajov pre C12A7H- Bartl, 1969 

THETA I D I I IREL 
I 

IPK H K L 

II 

5.22 8.4711 1 o 1 3 2 
7.39 5.9900 2 o o 1 1 
9.07 4.8908 2 1 1 100 100 
9.07 4.8908 1 1 2 58 100 

10.49 4.2356 2 2 o 1 2 
10.49 4.2356 2 o 2 3 2 
11.74 3.7884 3 o l 4 11 
11.74 3. 7884 1 o 3 4 11 
11.74 3.7884 3 1 o 8 11 
13.93 3.2018 3 2 1 12 14 
13.93 3.2018 2 1 3 4 14 
13.93 3.2018 3 1 2 6 14 
14.92 2.9950 4 o o 39 33 
14.92 2.9950 o o 4 13 33 
15.84 2.8237 4 1 1 1 1 
16.72 2.6788 4 o 2 50 100 
16.72 2.6788 2 o 4 57 100 
16.72 2.6788 4 2 o 51 100 
17.57 2.5541 3 3 2 6 8 
17.57 2.5541 3 2 3 7 8 
18.38 2.4454 2 2 4 25 46 
18.38 2.4454 4 2 2 48 46 
19.15 2.3495 4 1 3 1 7 
19.15 2.3495 4 3 1 1 7 
19.15 2.3495 5 1 o 2 7 
19.15 2.3495 1 o 5 4 7 
19.15 2.3495 5 o 1 4 7 
20.64 2.1872 5 1 2 14 30 
20.64 2.1872 5 2 1 16 30 
20.64 2.1872 2 l 5 17 30 
21.35 2.1178 4 o 4 2 1 
22.04 2.0546 5 o 3 1 3 
22.04 2.0546 5 3 o 2 3 
22.04 2.0546 3 o 5 2 3 
23.37 1.9434 3 2 5 

I 
13 30 

23.37 1.9434 5 2 3 13 30 
23.37 1.9434 5 3 2 12 30 
23.37 1.9434 6 1 1 7 30 
23.37 1.9434 1 1 (l 3 30 
24.65 1.8486 5 4 1 2 4 
24.65 1.8486 4 1 5 1 4 
24.65 1.8486 5 1 4 3 4 
25.88 1. 7664 6 1 3 2 4 
25.88 1.7664 6 3 1 2 4 
25.88 1.7664 3 1. 6 2 4 
26.48 1.7292 4 4 4 19 12 
27.07 1.6942 4 3 5 1 6 
27.07 1.6942 5 3 4 1 6 
27.07 1.6942 5 4 3 1 6 
27.07 1.6942 1 o 7 3 6 

27.07 1.6942 7 1 o 2 6 

27.07 1.6942 7 o 1 3 6 
27.65 1.6613 4 o 6 14 28 
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a1 - maximálna výška difrakčného profilu,
a2 - polšírka,
a3 - poloha maxima. 

Program Weissa [7] numericky nevyhradáva polohy difrakčných maxim 
po vzájomnom ovplyvnení difrakčných čiar. 

Pre grafické vyhodnotenie záznamov (obr. 1 a 2) sa superpozícia (intenzita) 
počítala s krokom 0,05 °0. Pri výpočte sa zvolila polšírka 0,03 °0. Pre 
ionizované atómy Ca, Al, O sa použili atómové rozptylové faktory podra 
Cromera a Wabera [8]. Záznamy sa počítali pre žiarenie CuKoc1(íl =
= 1,54051 . 10-10 m). 

Výpočty sa urobili na samočinnom počítači CDC 3300 vo Výskumnom 
a výpočtovom stredisku OSN v Bratislave. Difrakčné záznamy sa kreslili 
zapisovačom Calcomp. 

Pokraéovanie tabulky III 

THETA I D I H K L I IREL I IPK 

27.65 1.6613 6 4 o 16 28 

27.65 1.6613 6 o 4 15 28 

28.22 1.6303 3 3 6 2 8 

28.22 1.6303 5 2 5 4 8 

28.22 1.6303 6 3 3 4 8 

28.22 1.6303 5 5 2 l 8 

28.22 1.6303 7 2 l l 8 

28.22 1.6303 7 1 2 l 8 

28.22 1.6303 2 l 7 l 8 

28.79 1.6009 6 4 2 19 38 

28.79 1.6009 4 2 6 19 38 

28.79 1.6009 6 2 4 22 38 

29.34 1.5731 7 3 o l l 

30.44 1.5215 3 2 7 2 4 

30.44 1.5215 6 l 5 1 4 

30.44 1.5215 6 5 1 l 4 

30.44 1.5215 7 2 3 1 4 

30.44 1.5215 5 1 6 l 4 

30.44 1.5215 7 3 2 1 4 

30.98 1.4975 o o 8 5 8 

30.98 1.4975 8 o o 7 8 

31.52 1.4746 7 1 4 4 7 

31.52 1.4746 7 4 1 4 7 

31.52 1.4746 4 1 7 3 7 

33.09 1.4119 8 2 2 1 o 

33.61 1.3926 4 3 7 3 13 

33.61 1.3926 7 3 4 5 13 

33.61 1.3926 7 4 3 3 13 

33.61 1.3926 5 o 7 3 13 

33.61 1.3926 7 5 o 3 13 

33.61 1.3926 3 1 8 1 13 

33.61 1.3926 8 l 3 1 13 

33.61 .1.3926 7 o 5 2 13 

34.63 1.3565 7 5 2 2 3 

34.63 1.3565 5 2 7 1 3 

34.63 1.3565 7 2 5 2 3 
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PACqHTAHHhIE IlOP OlIIROBhIE )J;H<DPAI-U.J;HOHHhIE 3AITHC1'I 
)]; JIH C3AH6 H C12A7H 

CBeroaap EaJIKOBIII.\, HH Maň:JII1Hr* 

H1-tcmumym 1-teopea1-tu'l{ec1,;ou xu.uuu CAH, Bpamuc.n,aea 

* Kagieopa. xu.11iwieci.ou mex1-toJ1,oeuu CUJ1,u1,;amoa xu.11iu1,;o-mex1-tOJ1,0eu•iec1,;oeo
gia1,;yJ1,bmema CllH, BpamucJ1,aea 

Ha Il3Becrm,rx r,p1rnraJIJII1qecm1x crpyKryp CJAH6 II C12A7H [3] aHanorI1qifo crroco6y 
EoproBoi1 II lIIMIITa [ 4] pacqI1ranI1 ux rropom1wB1,re p;m:[ipami;I10Hm,re aanncH. BeJilf'IIIHhl 
OTHOCHT0JihHhlX IIHTeHCHBHOcreň: p;mppaKD;IIOHHhlX JIIIHIIŘ (I REL) BhIBOJJ:IIJIII H3 I Fe 12 BeJIIl
'IHH IIOCJie IIX rwppeKI(HH Ha qiaKTOp JiopeHn;a II rromrp1,rnan;1rnHHhlŘ 1:[iaKTOp II Ha MYJihTR
U:11IIJIIITHOCTI,, 

Ilp:11 cyrreprro3IIU:IIH p;mppami;uomn,rx JIIIHIIŘ B paccMaTpHnaeMoň: yrnonoň: o6nacrn 
rrpeP,;IIOJiaraJIOCI,, qro IIX p;mppaKI(HOHlihlli rrpO!pIIJII, HaXO)];IITC.fl B COOTB0TCTBI1lf C OTHOme
Hil0M JiopeHn;a [3]. fpaq>Jl'IeCKa.fl aarrIICI, p;n:cppam.(HOHHOro rrpocpn:mr IIOJiyqaJiaCI, C UOMOII.\hIO 
KOOpp;1rnaTHOrO pern:crparopa Calcomp Ha CUMOBI,JqifCJIHT0JII,HOJř MaillHHe coc 3300. 

Ha OCHOBaHHH pac,rnTaHHI,IX rropomrWBhlX JJ:I1_\llpai,n;110HHI,IX aan11cei1 MOmHO rrpOB0)];11TI, 
HJJ:0HTHCpI1KaI.\IUO o6pa3yIOII.\HXCH rrpII repMI,PieCKOII p;enrp;po1,crmau;111r C3AH6 qiaa, IlOJII,3Y.fICI, 
HX /:.\RcppaK[.\HOHHbIMH JIHHllHMH B HaqecrBe IIOI<a3aTeJiei1. Ha OCHOBaHHH roro MO}RHO npo
BO}:.\HTI, rrpHMOe HCCJiep;oBaHne rep�rnqecKOiř p;erI1p;pOKCHJiaq1m C3AH6 rryreM peHrreHOBCIWrO 
qiaaonoro aHamrna. 

Puc. 1. Pac'i,uma1-t1-ta.n nopown;oaa.n ouifipam,ftW1-t1-tan aanucb OJ!,.n CJAH6 BapmJ1,, 1969;
(a = 12,576 . 10-10 .At, Acul{ocl = 1,54051 . 10-10 ,4(., noJl,yumpzma 0,03° e, Imax = 100).

Puc. 2. Pac•iuma1-t1-ta.n nopouin;oaa.n ougipam,ftt01-t1-ta.n aanucb OJ!,.n C12A7H BapmJI,, 1969;
(a = C = 11,980. 10-10 .4t, Acul{o:1 = 1,54051. 10-,0 .At, noJl,ywupw-ta 0,03° e, I max = 
= 100). 

COMPUTED POWDER DIFFRACTION 
PATTERNS FOR C3AH6 AND C12A7H 

Svetozár Balkovic, Ján Majling* 

Institiite oj Inorganic Ohemistry, Slovalc Acaclemy oj Sciences, Bratislava 

* Department oj Ohemical Technology oj Silicates, Faculty oj Ohemical Technology
Slovalc Technical University 

Using a procedure anological to that by Borg and Smith [4] powder diffraction 
patterns of C3AHo and C12A7H were computed on the basis of their known 
structures [3]. The values of relative intensities of the diffraction lines (IREL) 
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were derived from the I Fe 1 2 values after these had been corrected for the Lorentz 
factor, the polarization factor and for multiplicity. 

In the superpositioning of diffraction lines within the angle region in question 
their diffraction profile was assumed to comply with the Lorentz relation [3]. 
A graphic record of the diffraction profile was made by the Calcomp plotter on the 
CDC 3300 computer. 

The computed powder diffraction patterns allow to indentify the phases arising 
during thermic dehydroxylation of C,AH6 by means of their indexed diffraction 
lines. Their knowledge allows thermic dehydroxylation of 03AH6 to be stuclied 
directly by means of X-ray phase analysis. 

Fig. 1. Oomputed powder diffraction pattern for C,AH6 Bartl, 1969. (a = 12.576 . 
. l0-10 m, Acul{«i = 1.54051 . l0- 10 m, halfwidth 0.03 °·e, Imax = 100).

Fig. 2. Oomputed powder diffraction pattern for C12A
7
H Bartl, 1969; (a = c = 11.980 .

. 10-10 m, AcuI<«I = 1.54051 . 10-10 m, halfwidth 0.03 °e, Imax = 100). 
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