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Nejvétsi stupers deformace mnji tetraedry ve struktufe gonnarditu a nej-
mensi ve strukture thomsonitu. Celkova vazebn sila odpovidajict centrdlnimu
kationtu v Si a Al tetraedrech je 4,03 a 2,94 v. j. Priumérné fiktivni iontové
poloméry (MEFIR) jsou u Si a Al rovny 0,039 @ 0,052 nm. V dutinovych
polyedrech s centrélnim kationtem Na*, jejichf stuperi deformace je vétsi ne#
u tetraedri, je hodnota efektivniho koordinacniho éisla (ECoN) rovna 5,7
u natrolitu a 7,8 u gonnarditu. Celkcvé vazebnd sila odpovidajici centrilnimu
kationtu Na* se pohybuje v intervalu 1,04—1,06 v. j. Polyedry s centrélnim
kationtem Ca2* jsou oproti polyedrim s Nat vice deformovdny a hodnoty
ECoN jsou 6,5 pro skolecit, 3,5 pro thomsonit a 5,4 pro gonnardit. Celkové
vazebné sily odpovidagjici Ca2 jsou 1,88 ». j. u skolecitu, 1,52 v. j. u thomso-
nitu a 1,42 v. j. u gonnarditu. Hodnoty KCoN (9,5) a celkové vazebné sily
(2,05 v. j.) jsou nejvétsi u polyedrii s centrdlnim kationtem Ba2+t (edingtonit).
Stuper; deformace téchto polyedri je pFibliiné stejny jako u polyedrit s centrdl-
nim kationtem Na*.

UvoDb

Zeolity skupiny natrolitu patii k tektosilikitim se sekundarni stavebni jednot-
kou 4-1 [4], tj. s komplexni jednotkou TsOyo (kde T je tetraedricky kationt). Ctyi-
¢etné prstence tetraedri jsou spojeny patym tetraedrem do dlouhych fetézci, které
jsou mezi sebou propojeny tak, ze vytviieji systém dutin ve struktuie. Tyto tetra-
edrické fetézce prispivaji svymi kyslikovymi atomy ke tvorbé koordinaénich du-
tinovych polyedri kolem kationti uvniti dutin. Z hlediska symetrie mohou byt
tetraedry v fetézcich uspofaddany u zeolitti skupiny natrolitu tfemi zpusoby:

— atomy kysliku lezi na osich symetrie (natrolit, skolecit, mezolit),
— polovina atomu kysliku lezi na osach symetrie a polovina na rovindch symetrie

(thomsonit, gonnardit),

— vSechny atomy kysliku lezi na rovinach symetrie (edingtonit).

Zeolity skupiny natrolitu se mohou mezi sebou liit kvalitou dutinovych kationta
a také pomérem Si/Al v obsazeni tetraedrickych pozic. Celkové v8ak tento pomér
u zeolit této skupiny nepiesahuje 1,5. Tetraedry samy o sobé jsou pomémé stabilni
strukturni jednotky a z hlediska vlastnosti zeoliti (napi. sorpce, katalyza, vyména
ionthi a dehydratace) je dulezité jejich vzajemné prostorové usporiadéni. Toto pod-
mitiuje vznik systému dutin, v nichZ jsou lokalizovdny vymeénné kationty a molekuly
vody. Vyménny kationt je centralni stavebni jednotkou koordinaéniho polyedru,
kde jako ligandy vystupuji molekuly vody a kyslikové atomy tetraedri. Znalost
vazebnych pomért v koordinaénich polyedrech struktury zeoliti je duleZitd pro
studium fyzikadlnich vlastnosti téchto minerili. V této prdci jsme se zamétili na
analyzu vazebnych pomért v koordinaé¢nich polyedrech zeoliti: skupiny natrolitu.
K tomu jsme pouzili dosud publikované tidaje o vypiesnénych krystalovych struk-
turdch natrolitu, skolecitu, thomsonitu, gonnarditu a edingtonitu. Zakladni adaje
o téchto mineralech jsou shrnuty v tab. 1.
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Tabulka I

Studované zeolity skupiny natrolitu

Mtizkové parametry

Zeolit Reference Chemické slozeni Proif:)r;)vé.
grup a [nm] b [nm] ¢ [nm) Bl°]

Natrolit Pechar et al. Nay6[(A102)16(S102)24] . 16 H20 Fdd2 1,832 6(5) 1,865 2(5) 0,660 1(3) 90,00
(1983) .

Natrolit Meier (1960) Nai6[ (A102)16(Si02)2] . 16 H,0 Fdd2 1,830(1) 1,863(1) 0,660(2) 90,00

Skolecit Filth a Hansen Cas[(AlO2)16(Si02)24] - 24 H,0 Ce 0,651 74(4) 1,895 6(2) 0,976 47(9) 108,86
(1979) ‘ .

Thomsonit Alberti a Vez- | Na;Cas[(A10:2)20(Si0;)5] . 24 H,0 Pnen 1,308 9(2) 1,304 7(2) 1,321 8(2) 90,00
zalini (1981) !

Gonnardit Amirov et al. Na4Caz[(Al03)s(Si02):2] . 12 H,0 Pbmn 1,340 1,340 0,663 90,00
(1972)

Edingtonit | Kvick a Smith Ba[(A102)4(Si02)e] . 8 H20 P2,2,2 0,953 7(3) 0,965 1(2) 0,650 9(2) 90,00
(1983) ;

Edingtonit | Galli (1976) B12{(A10;)4(Si0;)s] . 8 H,0 P2,2,2 0,955 0(10) | 0,966 5(10) | 0,652 3(5) 90,00
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Koordinaéni polyedry ve strukturdch zeolitd skupiny natrolitu

METODY VYPOCTU KRYSTALOCHEMICKYCH
A GEOMETRICKYCH CHARAKTERISTIK
KOORDINACNICH POLYEDRU

Na zékladé strukturnich tdaji, tj. zpfesnénych soufadnic atomi, byly vypoéitany
pro tetraedry a dutinové koordinaéni polyedry veliéiny, které charakterizuji jejich
geometrii, vazebné poméry, stabilitu a deformaci:

a) vzddlenosti dj(M — A) mezi centrdlnim kationtem (M) a koordinovanymi
anionty (A4) v koordinaénim polyedru MA,. Index j nabyva hodnot od 1 do =, kde =
je pocet koordinovanych anionti (ligandu);

b) hodnoty vézeného priméru fiktivnich iontovych poloméria MEFIR [10, 18].
Tyto byly vypoéitany z fiktivnich iontovych poloméra (FIR) s ohledem na kazdou
vazebnou délku dj;(M — A) v polyedru, pomoci tabelovanych iontovych poloméria
kationtu (ra) a anionti (r4):

FIR; = dy(M — A) [rm/(rm + 74)11

n n
MEFIR = Z wy . FIR]/Z wj,
=1

i=1 J
kde w; = exp [1 — (FIR;/FIRn;pn)%], FIRmin je nejmensi hodnota z FIR; v polyedru.
Hodnoty 7y a 4 byly pievzaty z prace Shannona [17], kde jsou uvedeny pod ozna-
éenim ,,CR* (crystal radius);

c¢) hodnoty efektivniho koordinaéniho éisla ECoN [10] pro kationty vdzané v poly-
edrech:

ECoN = Y 0,
i=1

kde C; = ) exp [l — (FIR;,/MEFIR)5] jsou pfispévky k vyslednému koordinaénimu
=1
tislu od jédnotlivjch dvojic kationt — ligand;
d) hodnoty sily vazby s; podle Browna a Shannona [5]:
85 = [dy(M — A)/do(M — A)IV,

kde do(M — A) a N jsou tabelované hodnoty podle Browna a Kun Wu [6]. Z jednotli-
vych vazebnych sil 8; byl vypoéitdn jejich pramér a celkovy soudet Xs; pro dany
polyedr. Na zdkladé vazebnych sil s; a empirického vztahu

fe = as¥,

ktery odvodili Brown a Shannon [5], byla vypoéitdna kovalence f. pro kazdou
vazbu M — A4 v polyedru. Kovalenci chdpou zminéni autofi jako silu vazby sniZe-
nou o procento iontovosti. Koeficienty @, M jsou uddny zminénymi autory pro rizné
typy atomii, a to podle poétu vnitinich elektronii. U zeolitd skupiny natrolitu se
vyskytujicentrilniatomy Si, Al (tetraedry) a Na (dutinové polyedry) s 10-ti vnitinimi
elektrony, pro néz je a = 0,54 a M = 1,64. V dutinovych polyedrech se ddle vyskytujf
atomy Ca, Ba a Sr, pro které je a = 0,49 a M = 1,57. Tyto hodnoty jsou tabeloviny
pro atomy prvki s 18, 36 a 54 vnitinimi elektrony. Hodnoty sily vazeb 8; a kova-
lence f, jsou vyjiddfeny ve valenénich jednotkach (zkracend v.j.);

-~
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M. Chmielova. Z. Weiss:

e) hodnoty kvadratické elongace jednotlivych vazeb v polyedrech podle Robin-
sona et al. [16] B
E;=[dyM — A)ld(M — A)P,

z nichz byla vypo&itdna pramérnd kvadratickd elongace E a standardni odchylka

op = V(ZE‘/2 — nE?)/(n — 1).

CHARAKTERISTIKY TETRAEDRW
VE STRUKTURACH ZEOLITW SKUPINY NATROLITU

Distribuce Si a Al v tetraedrech studovanych zeolitu je aZz na gonnardit [1] uspo-
fadan4. Primérna vazebna délka d(Si—O0) je 0,162 0 (5) a d(Al—O) je 0,174 3 (4) nm.
Tyto pramérné hodnoty a vypoéitané smérodatné odchylky (uvedené v zavorkach)
byly ziskany zpracovanim hodnot vazebnych délek vsech tetraedri analyzovaného
souboru struktur. Jsou ve velmi dobré shodé s hodnotami analogickych meziatomar-
nich vzddlenosti uddvanych Baurem [3], tj. d(Si—0) = 0,1623 a d(Al—0) =
= 0,175 2 nm a hodnotami, které byly zjidtény regresni analyzou u 66 zpfesnénych

Tabulka 11

Vypocitané geometrické a krystalochemické charakteristiky tetraedri studovanych zeolita
skupiny natrolitu

Zsolit Tetraedr | MEFIR |gcoN d(M—O0) E o $ P
8. [nm nm] E [v.j.] [v.i]
|

Natrolit Si 0,040 4,0 0,162 1 1,000 0,009 1,00 3,96
é. 1 i Si 0,040 4,1 0,162 5 1,000 0,021 0,99 4,06
Al 0,052 4,0 0,173 7 1,000 0,005 0,74 2,91
Natrolit Si 0,040 4,0 0,162 6 1,000 0,005 0,99 4,01
¢. 2 Si 0,039 3,9 0,161 7 1,000 0,019 1,01 3,97
Al 0,052 3,9 0,174 7 1,000 0,027 0,73 2,98
Skolecit Si 0,039 3,9 0,161 5 1,000 0,027 1,02 4,09
é. 3 St 0,039 3,9 0,162 0 1,000 0,030 1,01 4,03
Si 0,039 3,9 0,161 7 1,000 0,017 1,01 4,06
Al 0,052 4,0 0,174 6 1,000 0,019 0,73 2,92
Al 0,052 4,0 0,174 3 1,000 0,010 0,73 2,94
Thomsonit Si 0,039 4,0 0,161 7 1,000 0,000 1,01 4,05
¢. 4 Si 0,040 4,0 0,162 6 1,000 0,008 0,99 3,96
Si 0,040 4,0 0.1619 1,000 0,007 1,01 4,03
Al 0,052 4,0 0,174 0 1,000 0,002 0,74 2,96
Al 0,052 4,0 0,174 2 1,000 0,014 0,74 2,95
Al 0,052 4,0 0,174 1 1,000 0,008 0,74 2,96
Jonnardit Si, Al 0,046 4,3 0.170 2 1,001 0,063 0,82 3,28
¢ b Si, Al 0,046 4,2 0,170 0 1,000 0,035 0,82 3.28
Si, Al 0.046 4,0 0,171 9 1,000 0,015 0,78 3,12
Edingtonit Si 0,039 3,9 0,161 7 1,000 0,017 1,01 4,06
¢. 6 Si 0,039 3,9 0,162 2 1,000 0,020 1,00 4,01
Al 0,052 i 3,9 1 0,1743 1,000 0,012 0,74 2.94
Edingtonit St 0,039 i 3,9 0,1609 | 1,000 0,023 1,04 4,14
¢ 7 Si Co0,039 0 3R 0,162 3 1,000 0,027 1,00 3,99
Al 0,052 ‘ 3,0 | 0,1752 | 1,000 I 0,021 | 0,72 2,88

( | | e ! l
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Koordinaéni polyedry ve strukturdch zeolitit skupiny natrolitu

struktur slid [19], kde d(Si — O) = 0,161 9 a d(Al — O) = 0,175 3 nm. Némi zjis-
téné hodnoty jsou pro d(Si — O) vyssi, neZ uvadéji Johnes [11] a Hazen s Burn-
hamem [9] a pro d(Al—O0) jsou zjisténé hodnoty naopak niZsi nez zminéni autofi
uvadéji. Pro Si byla hodnota MEFIR u analyzovanych zeolitii stanovena 0,039 nm
a pro Al pak 0,052 nm. Tyto hodnoty jsou v dobré shodé s publikovanymi iontovymi
poloméry (oznafenymi jako ,,CR*) [17], kde je pro SilV uvedena hodnota 0,04
a pro AV hodnota 0,053 nm. Efektivni koordinaéni éislo ECoN je u viech tetraedru
velmi blizké ¢étyfem, coZ potvrzuje stabilitu tetraedrické koordinace. Jak je zfejmé
z tab. II, kde jsou shrnuty vysledky vypoétl, je aZ na jeden piipad (tetraedr T1
u gonnarditu) primérnd kvadratickd elongace E rovna jedné. Podle odchylek o
lze soudit na rozptyl v délkich tetraedrickych vazeb, tj. na jisty stupen deformace
tetraedru. Nejvyssi stupefi deformace tetraedrui byl zjistén u gonnarditu, kde se
hodnoty og pohybuji v intervalu 0,015 aZ 0,063. Naproti tomu u tetraedrii thomso-
nitu je stupeii deformace tetraedrii vesmés minimalni a dokonce lze tetraedr T1
oznadit za pravidelny.

Primernd vypoéitand sila vazby Si—O u studovanych zeolitd lezi v intervalu
0,99 az 1,04 v. j. Z toho vyplyvé, Ze vazby Si—O v tetraedrech vykazuji v priméru
45,5 9, iontovosti. Pramérnéd vypotitand sila vazby Al—O lezi v intervalu 0,72 aZ
0,74 v. j., coz v priméru odpovidd 55,8 9, iontovosti. U gonnarditu je vypoéitand
sila vazby pro tetraedry T1 a T2 rovna 0,82 v. j. a pro T3 je rovna 0,78 v. j., coz
v priméru odpovida 53,29, iontovosti vazeb. Tyto hodnoty byly stanoveny s ohle-
dem na statistické rozdéleni SipeAlys pro kazdou tetraedrickou pozici. Celkova
vazebnd sila odpovidajici centralnimu kationtu v Si-tetraedrech je 4,03(5) v.j.
a v Al-tetraedrech je 2,94(3) v.j. Tyto hodnoty byly stanoveny jako priaméry
hodnot celkovych vazebnych sil Zs;, které jsou pro jednotlivé tetraedry uvedeny
v tab. II.

Rozptyl velikosti vazebnych sil s; a jejich zavislost na odpovidajici délce ds(M — O)
kaZdé vazby jsou ziejmé z obr. 1. Z nelinedrni zdvislosti na tomto obrdzku:

8y = [dy(M — 0)/0,162 2]-4.2°

je ziejmé diferenciace zna¢né delsich vazeb Al—O s niZsi silou vazby a kratsich vazeb
Si—O s vys8i vazebnou silou. U studovanych zeoliti nebyly zjitény vazby s vazeb-
nou silou intervalu 0,82 az 0,9 v. j.

CHARAKTERISTIKY DUTINOVYCH KOORDINACNICH POLYEDRU
VE STRUKTURACH ZEOLITU SKUPINY NATROLITU

U této skupiny zeoliti podmifiuje vzdjemné usporddani tetraedrii existenci dvou
systému dutin v jejich krystalové struktufe. Jeden je rovnobéiny se smérem, v némz
jsou spojeny sekundérni stavebni jednotky T50,0 do fetézcii a lze jej charakterizovat
jako relativné izké dutiny vymezené osmi kyslikovymi atomy. Druhy systém dutin
je kolmy na smér, v némz jsou spojeny sekundarni stavebnf jednotky, je otevienéjsi
a je u této skupiny zeoliti vymezen deseti kyslikovymi atomy okolnich tetraedrii.
Rozméry téchto dutin byly vypoéitany ze vzddlenosti kyslikovych atomu, které
vymezuji systémy dutin, v roviné kolmé na jejich smér. Z téchto idaji byly stano-
veny ,,volné‘ rozméry dutin tak, Ze od kazdé vypocitané meziatomarni vzdéalenosti
O—O (napfi¢ dutinou) byl odeéten dvojnésobek iontového poloméru kysliku
0,124 nm, ktery odpovida tetraedrické koordinaci [17]. Vysledky téchto vypoéta
jsou shrnuty v tab. III.
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Obr. 1. Zdvislost mezi stlou 35 a délkou dy(M—O) jednotlivych vazeb v tetraedrech studovanych
zeolitte. Telkami jsou oznadeny hodnoty odpovidajict jednotlivym vazbém dj(M—O) v tetraedrech
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studovanych zeolitii, édrkou jsou oznadeny primérné hodnoty.

Tabulka I11

Volné rozméry dutin ve strukturdch zeolitu skupiny natrolitu,
které byly stanoveny odeétenim dvojnésobku iontového polo-
mceru kysliku 0,124 nm pro tetraedrickou koordinaci [17] od
vypocéitané meziatomérni vzddlenosti O—O napti¢ dutinou.
V tabulce jsou uvedeny maximAlni zjit&né volné rozméry
odpovidajici vysce (ry) a 8ifce (r;) v rovind kolmé na smér

dutin
Zeolit Smér 7o ”s

¢. dutin [nm] [nm)]
Natrolit [oo1) 0,69 d,11
é. 1 [110] 0,41 0,29
Skolecit [100] 0,71 0,16
6. 3 [o11] 0,40 0,29
Thomsonit [o01] 0,69 0,13
¢. 4 [o10] 0,41 0,31
Gonnardit [001] 0,70 0,13
é. 6 [o10] 0,41 0,26
Edingtonit [oo01] 0,656 0,20
é. 6 [110] 0,40 0,37
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Koordinaéné polyedry ve strukturdch zeolitii skupiny natrolitu

a) Natrolit

Na zdkladé atomérnich soufadnic struktury natrolitu [16] byla nakreslena pro-
jekce struktury na rovinu XY (obr. 2) a zobrazeny koordinaéni polyedry kolem duti-
novych kationtd Na (obr. 3). Atomy, které piispivaji ke koordinaci v polyedrech,

Obr. 2. Projekce struktury matrolitu na rovinu XY s vymezenim zdkladni buiky a oznaemim

stavebnich jednotek dutinovijch koordinadnich polyedrii. Pismenem W jsou oznaéeny molekuly

vody. Tetraedry orientované vrcholem nahoru jsou vyznadieny tak, £2 tetraedrické kationty jsou
plnou éarou spojeny s atomy kysliku.

¢ 02 %
7r 4 g q /ﬂ
i 04 \ d
/ O \ v
G No. [Na R P
o s
5 T t
- Il
1?(\‘\\ ’l 03’ \\\
4 / ~ i 02
1 WQ\ 0 I,P
3+ Na | \9\ /68 004
¢ | ‘G2
2F f ’// 8{700
,L ; 46" 0799
tz Oy
1 1 1 i 1 1 1 1 1 ] 1 1

2 3 4 5 6 7b 2 3 4 5 6 7b

Obr. 3. Dvojice koordinaénich polyedri ve struktufe natrolitu v rdmct zdkladni busiky (pohled

podél sméru [100]). U ka%dé vazebné délky jsou vyznaleny piispévky C; k efektivnimu koordsi-

naénimu &islu v procentech (maz C; = 100). Vzddlenosti na prisluénych osdch jsou uvedeny v de-
setindch nm. Pismenem W jsou oznaéeny molekuly vody.
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Vypoéitané gecmetrické a krystalochemické charakteristiky dutinovyeh polyedri u zeolitt skupiny natrolitu. Pismenem W jseu oznaeny

Tabulka IV

molekuly vody
- . v an | ) ] !

Zoolit &. Polyedr “[Iflf‘nI}R ECoN d%\ m]Al E o5 fvil | [58;1
Natrolit &. 1. Na(0,W3) 0,116 5,7 0,245 1 1,001 0,082 0,17 1,04
Natrolit &. 2 Na(0,W2) 0,115 5.7 0,244 1 1,002 0,087 0,18 1,06
Skolecit &, 3 Ca(0,Ws) 0,117 6,5 0,244 9 1,002 0,088 0,27 1,88
Thomsonit &, 4 Ca0,505%0, 10(0sW2) 0,118 5,3 0,248 2 1,003 0,116 0,25 1,52

Nao,54Ca0,45(04sW2) 0,127 7.6 0,254 6 1,001 0,079 0,17 1.36
Gonnardit &. 5 Ca(OsW) 0,125 5,4 0,269 7 1,008 0,192 0,18 1,42
Na(O4W,) 0,132 7.8 0,261 4 1,001 0,053 0,13 1,04
Edingtonit &. 6 | Ba(OsW.) 0,161 - 9,5 0,289 5 1,001 0,071 0,20 - 2,04
Edingtonit &.7 | Ba(OsWs) 0,161 9,4 0,289 8 1,002 0,086 0,21 2,05

[ iemap "7 “paofpruy) I



Koordinaéni polyedry ve strulturdch zeolita skupiny natrolitu

jsou vyznaéeny na obou uvedenych obrézcich. Analyzou struktury natrolitu ¢. 2 [14]
se nebudeme zabyvat separitné, nebot bylo zjisténo, Ze vypocitané charakteristiky
polyedri jsou prakticky totozné s charakteristikami natrolitu ¢. 1.

Dutinovy koordinaéni polyedr obsahuje kromé centrdlniho kationtu Na+* Sest
ligandu (étyti atomy kysliku a dvé molekuly vody). Priimérnd délka vazby d(Na—A)
je u natrolitu é. 1 0,245 1 nm a u natrolitu ¢. 2 0,244 1 nm. Mirny monoténni vzrust
vazebnych délek od ligandu 03, W(H,0), 04, W/(H,0) je narusen zvysenim hodnot
vazebnych délek od ligandi 02 a 02’ (obr. 14). Primérnd hodnota vazebnych délek
mezi centrdlnim kationtem a étyimi bliz&imi ligandy je 0,239 nm a dvéma vzdile-
néjsimi ligandy je 0,257 3 nm. Tato skuteénost se také odrdZi ve zvysenych hodno-
tach elongace E; delsich vazeb. Nésledkem tohoto je koordinaéni polyedr deformovén
a mira této deformace se odrdzi v hodnoté oz (tab. IV).

Vypoétem bylo stanoveno efektivni koordinaéni éislo (ECoN) 5,7. Toto je velmi
blizké oktaedrické koordinaci, ke které prispivaji riznou mérou vzdilenéjsi a blizsi
ligandy. Z obr. 3, kde jsou zndzornény oba piilehlé polyedry stejného typu v rdameci
zdkladni buiiky struktury, je zfejma rozdilnd hodnota prispévka C; od jednotli-
vych ligandu k vyslednému ECoN. Jak vyplyvé z tab. IV, je hodnota vypoéita-
ného pramérného iontového poloméru (MEFIR) centrilniho kationtu 0,116 nm
(6. 1) a 0,115 nm (¢. 2) prakticky shodné s tabelovanou hodnotou iontového polo-
méru NalV (0,116 nm podle Shannona [17]). Vypoéitand celkové vazebnd sila odpo-
vidajici centrdlnimu kationtu Na+ v polyedrech natrolitu (1,04 a 1,06 v. j.) odpovidd
hodnotdém vazebnych sil stanovenych pro Na-koordinaéni polyedry ve strukturich
jinych krystalickych latek. Sily vazby mezi Na a 02, 02’ jsou oproti ostatnim vazbam
niz8i a centrdlni kationt je posunut ke zbyvajicim atomim kysliku a molekuldm
vody. Toto by naznaovalo moznosti existence druhé koordinaéni sféry. Z jednotli-
vych vazeb sil s; v polyedru byl stanoven jejich pramér (0,17 a 0,18 v. j.), coz v pri-
méru odpovida 82,59, iontovosti vazeb. Rozptyl jednotlivych vazebnych sil v po-
lyedrech je ziejmy z obr. 16 a celkové vazebn4 sila X s; je zobrazena na obr. 17 formou
souétové kiivky.

Pri vypoctech souvisejicich s vazebnymi poméry jsme zavedli jistd zjednoduseni,
nebof nebyly brény v ivahu vazebné poméry v rdmci molekuly vody a do vypoétu
byly zahrnuty pouze atomérni pozice pfislusnych atomu kysliku. Stejné tak nebyly
uvazovany vlivy teplotnich kmitd atomi.

b) Skolecit

Obdobné jako u natrolitu je na obr. 4 uvedena projekce struktury skolecitu na
rovinu YZ. Ve srovnéni s natrolitem dochdzi ndsledkem distorze tetraedrickych
fetézcu ke zkriceni miizkového parametru a a ke sniZeni symetrie. Dutinovy koordi-
naéni polyedr je zobrazen na obr. 5. Jeho centrélnim kationtem je Ca2t. Jako ligandy
zde vystupuji ¢étyii atomy kysliku a tfi molekuly vody. Primérnd délka vazby
d(Ca—A) je 0.244 9 nm. Monoténni vzrist hodnot vazebnych délek (obr. 15) mezi
centrélnim kationtemi a molekulami vody je pferufen zvySenim hodnot vazebnych
"délek od atomit kysliku. Prumérnd hodnota kratSich vazebnych délek je rovna
0,233 9 nm. Naproti tomu je pramérné délka zbyvajicich vazeb d(Ca—O) rovna
0,253 0 nm. Centrélni kationt je posunut smérem k molekuldm vody W1, W2 a W3.
Tato skuteénost by naznaovala piitomnost dvou koordinaénich sfér, piiéemz
k prvni by ndlezely molekuly vody a ke druhé atomy kysliku. Deformace polyedru
je priblizné stejnd jako u natrolitu, vychdzime-li z hodnoty o5. Tvar koordinaéniho
polyedru odpovidé deformované pentagondlni dipyramidé.
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Obr. 4. Projekce struktury skolecitu na rovinu YZ s vymezenim zékladni busky a oznadenim sta-

vebnich jednotek dutinového koordinaéniho polyedru. Pismenem W jsou oznadeny molekuly vody.

Tetraedry orientované vrcholem nahoru jsou vyznaleny tak, Ze tetraedrické kationty jsouw plnou
éarou spojeny 8 atomy kysliku.
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Obr. 5. Koordinaént polyedr ve struktuie skolecitu v ramci zdkladni busiky (pohled podél sméru

[010]). U ka%aé vazebné délky jsou vyznadeny prispévky C; k efektivnimu koordinaénimu Eislu

v procentech {max C; = 100). Vzddlenosti na pfislusnych osdch jsou uvedeny v desetindch nm.
Pismenem W jsou oznadeny molekuly vody.
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Z uvedenych ptispévku C; (obr. 5) k vyslednému ECoN = 6,5 je zfejmé, Ze ze
sedmi ligandu pfispivaji k této hodnoté predevsim C; odpovidajici vazbdm mezi
centrilnim kationtem a molekulami vody. Tato skuteénost odpovida vyse uvedené
analyze vazebnych délek. Vypo¢itand hodnota MEFIR je oproti tabelované hodnoté
pro CaVI mirné sniZena, a to na 0,117 nm. Vypoéitand celkové vazebn sila odpovi-
dajici centralnimu kationtu Ca2+ v polyedru skolecitu je 1,88 v.j. Tato hodnota je
vyrazné vyssi nez u Na-polyedri a ma vyrazné vétsi rozptyl. Z jednotlivych vazeb-
nych sil 8; v polyedru byl stanoven jejich pramér 0,27 v. j., coz odpovidd v praméru
77,19, iontovosti vazeb. Rozptyl jednotlivych vazebnych sil s; v polyedru je ziejmy
z obr. 16 a celkova vazebna sila charakterizujici polyedr skolecitu je zobrazena na
obr. 17 formou souétové kiivky.

¢) Thomsonit

Na obr. 6 je uvedena projekce struktury thomsonitu na rovinu X Y. Ve struktufe
tohoto zeolitu se vyskytuji dva ruzné typy koordina¢nich polyedru, které nesdileji
stejné dutiny. Podle strukturni analyzy [2] je prvni typ koordinaéniho polyedru
tvofen osmi ligandy (étyfi atomy kysliku a étyfi molekuly vody). Pozice central-
niho kationtu je statisticky obsazena Nag, s4Cag,46. Na obr. 7 jsou zndzornény oba
piilehlé polyedry tohoto typu, vyskytujici se ve struktufe v rameci zdkladni buiiky.
Tvar obou téchto symetricky vztaZenych polyedru lze popsat jako mirné deformo-
vané tetragondlni antiprizma. Pramérns délka vazby d(M — A) v tomto polyedru
je 0,254 6 nm. Vazebné délky monoténné narustaji, ale pfesto je miZeme rozdglit
do tii skupin. Do prvni lze zahrnout vazby s primeérnou délkou 0,246 2 nm mezi
centralnim kationtem a ligandy 03, 02, Wla a W1, druhou tvofi vazby s prumérnou
délkou 0,258 5 nm, odpovidajici ligandim W3 a W4, tieti tvoii vazby s primérnou
délkou 0,267 7 nm odpovidajici ligandim 01 a Ola. Stupeni deformace polyedru je
piiblizné stejny (podle o) jako u predchozich zeoliti (natrolitu a skolecitu).

Piispévky Cj (obr. 7) k celkovému efektivnimu koordinaénimu éislu 7,6, stejné
jako i vazebné sily s; ukazuji, Ze nejmensi ptispévky poskytuji vazby tieti skupiny
8 nejdelsi pramérnou délkou vazby a nejvétsi pak vazby nalezejici do skupiny prvni.
Rozptyl jednotlivych vazebnych sil s; v polyedru je zfejmy z obr. 16. Z jednotlivych
hodnot s; byl stanoven primér § rovny 0,17 v. j. (tab. IV), coz odpovidéd pramérné
iontovosti vazeb 82,3 %,. Celkova vazebna sila 1,36 v. j. lezi v intervalu mezi hodno-
tami, které odpovidaji Na- a Ca-polyedriim, nisledkem statistického obsazeni cen-
tralni pozice. Souétovéd kiivka, z niZ je zfejmy narust celkové vazebné sily, odpovi-
dajici centrdlnimu kationtu p¥i postupném pfi¢itani hodnot s; od jednotlivych liganda
(obr. 17), je svym prubéhem velmi blizkd souétové kiivce natrolitu. Vypoéitana
hodnota MEFIR = 0,127 nm odpovidd tabelované hodnoté iontového poloméru
0,129 nm pro Nag s4Cag 45 v 8Getné koordinaci. Tato hodnota byla stanovena z tabe-
lovanych tidaji pro Ca a Na s ohledem na relativni zastoupeni obou atomu v dané
pozici.

V druhém polyedru jsou, podle zpresnéni struktury, opét dvé pozice pro centralni
kationty, z nichZ jedna je statisticky obsazena Cag,915r,00 & druhéd je neobsazena.
Na obr. 6 je tato neobsazend pozice oznaéena prézdnym &étvercem (v.s.). Od obsa-
zené pozice je vzddlena 0,026 nm. Obé pozice jsou sdruZeny stiedem symetrie.
Nisledkem posunu obsazené pozice ze stfedu symetrie je zmensen pocet ligandu
piispivajicich k teoretické koordinaci z osmi na Sest. K tomuto sniZeni dochézi proto,
Ze vzdilenost mezi centrilni obsazenou pozici a ligandy 04 a 05 je 0,267 4 nm
a 0,263 1 nm, zatimco vzdédlenost mezi touto pozici a ligandy 05a a O4a je zvySena
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az na 0,311 1 nm a 0,305 8 nm. K teoretické koordinaci 6 v tomto polyedru tedy
vyrazné piispivaji ligandy W2, W22, 06 a 06a, jimZz odpovidd primérnd vazebnd
délka d(M — A) = 0,239 6 nm, a dédle pak dva ligandy 04 a 05, jimZ odpovidé
d(M — A) = 0,265 3 nm (obr. 15).

Skuteénost, Ze ke koordinaci prispivd jen Sest vyse uvedenych ligandi, byla po-
tvrzena vypotétem ECoN se zahrnutim v8ech osmi teoreticky moZnych ligandi.
Vysledek ECoN = 5,4 byl prakticky stejny s vypoétem, do néhoz bylo zahrnuto
jen Sest uvedenych ligandu, nebot piispévky C; odpovidajici ligandiim 05a a 04a
byly prakticky nulové. Vysledny ECoN je tedy 5,3 (tab. IV). Pfispévky Cj jsou
spoleéné s ndkresem tvaru polyedru zndzornény na obr. 8. V tomto piipadé jde
o silné deformovany polyedr (trigondlni antiprisma). Mira deformace se odraZi ve
vysoké hodnoté o (tab. IV). Celkovd vypoéitand vazebnd sila odpovidajici centrél-
nimu kationtu v tomto polyedru je 1,52 v. j. Prub&h souétové kiivky se blizi vsak
prubéhu souétové kiivky skolecitu (obr. 17), av8ak nasledkem niZ8iho koordinaéniho
¢isla (ECoN) je také nizsi celkovd vazebnd sila. Primérnd vazebnd sila 3 = 0,25 v. j.
je niz8i nez u skolecitu a odpovidad 78,29, iontovosti vazeb. Vypoéitand hodnota
MEFIR 0,118 nm je vy&8i nez tabelovand hodnota 0,116 nm odpovidajici 6-ti éetné
koordinaci (rozpoéitdno pro pfisludné obsazeni centrilni pozice).

o T1(AL) a T2(Si)

o O & Ca,Na
O w a Ca =
O v.s.

Obr. 6. Projekce struktury thomsonitu na rovinu XY s vymezenim zdakladni busiky a oznadenim

stavebnich jednotek dutinovych koordinaénich polyedra.. Pro graficié zndzornéni polyedrd (obr. 7)

byla pouZita transformovand soustave X'Y’ se zdkladnimi vektory a’, b’. Jalko v.s. je oznacena

neobsazend pozice centrdiniho kationtu. Pismenem W jsou oznaceny molekuly vody. Tetraedry

orientované svymi vrcholy nahoru jsou vyznadeny tak, Z- tetraedrické kationdy jsou spojeny plnou
éarou 8 atomy kysliku.
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Obr. 7. Dvojice koordinalnich polyedrd ve struktufe thomsonitu v rdmci zdkladni bustky (pohled

podél sméru [110]). U kaZdé vazebné délky jsou vyznateny piispévky C;j k efektivnimu koordinaé-

nimu éislu v procentech (max C; = 100). Vzddlenosti na pFislusnyjch csdch jsou v desetindch nm.
Pismenem W jsou oznadeny molekuly vody.
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Obr. 8. Koordinaéni polyedr ve struktuie thomsonitu v rdmci zdkladni buskky (pohled podél sméru

[010]). U kaZdé vazebné délky jsou vyznaleny piispévky C; k efektivnimu koordinaénimu é&islu

v procentech (max Cy = 100). Vzddlenosti na pFislusniych osdch jsou v desctindch nm. Pismenem W
jsou oznaceny molekuly vody.

d) Gonnardit

Projekce struktury tohoto zeolitu na rovinu X ¥ je podle strukturnich tddaju [1]
zndzornéna na obr. 9. Podobné jako struktura thomsonitu mé i tato struktura dva
rozdilné dutinové koordinaéni polyedry. V prvnim typu polyedru vystupuje jako
centrilni kationt Na* a jako ligandy &étyii atomy kysliku a étyii molekuly vody.
Na obr. 10 jsou zndzornény oba piilehlé polyedry tohoto typu vyskytujici se ve
struktufe v rameci zakladni buiky. Pramérna délka vazeb Na—A je 0,261 4 nm
a podle monoténné stoupajici tendence vazebnych délek ptislusejicich jednotlivym
ligandiim lze usuzovat na piitomnost jedné koordinaéni sféry (obr. 14). Stupen
deformace polyedru je podle ¢z nejnizsi ze v8ech studovanych zeolitu (tab. IV).
Ke stejnému zivéru lze dospét analyzou prispévki Cjy (obr. 10) k celkovému efektiv-
nimu koordinaénimu é&islu 7,8. Vypoéitana celkovéd vazebn4 sila odpovidajici central-
nimu kationtu 1,04 v. j. odpovid4d hodnotam vazebnych sil stanovenych pro Na-koor-
dinaéni polyedry (viz natrolit). Souétovd kiivka vazebnych sil s; (obr. 17) tohoto
polyedru vykazuje nejmensi narast funkénich hodnot ze viech studovanych zeolita.
Hodnota MEFIR = 0,132 nm se shoduje s tabelovanou hodnotou pro NaVII,
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Obr. 9. Projekce struktury gonnarditu na rovinu XY 8 rymezenim zdkladni busiky a oznadenim

stavebnich jednotek dutinovijch koordinaénich polyedré. Pro grafické zndzornéni polyedrit (obr. 16

a 11) byla poufita transformovand soustava X'Y’ se zdkladnimi vektory a’, b’. Pismenem W jsou

oznadeny molekuly vody. Tetraedry orientované svymi vrcholy nahoru jsou vyznaleny tak,
tetraedrické kationty jsou spojeny plnou éarou 8 atomy kysliku.
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Obr. 10. Dvojice koordinaénich polyedri ve struktuie gonnarditu v ramci zdkladni bustky (pohlea

podél sméru [110]). U kaZdé vazebné délky jsou vyznadeny prispévky C; k efektivnimu koordinaé.

nimu éislu v procentech (max Cy = 100). Vzdélenosti na pfislusnyjch osdch jsou uvedeny v dese-
tindch nm. Pismenem W jsou oznadeny molekuly vody.

Ve druhém typu polyedru je centrdlnim kationtem Ca2+. Jako ligandy zde vystu.
puji dvé molekuly vody a Sest atomi kysliku. Z analyzy vazebnych délek vyplyva
Ze je lze rozdélit do dvou skupin podle jejich délky. Tyto skupiny se mezi sebot
vyrazné lisi. Do prvni skupiny nilezi vazby odpovidajici ligandim W2a, W2b
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Ola, O1b s pramérnou délkou vazby d(Ca—A) = 0,2457 nm a do druhé vazby
odpovidajici ligandtm 04a, 04b, O4c a 04d s primérnou hodnotou d(Ca—O) =
= 0,293 9nm. Tato skutetnost je také ziejma z hodnot ptispévkia C; (obr. 11)
k celkovému ECoN = 5,4. Zminéné skuteénosti nasvédéuji existenci dvou koordinad-
nich sfér, pfiéemz prvni skupina odpovida bliZsi sféfe a druha vzdélensjsi koordi-
naéni sféte (obr. 15). S tim také souvisi vyrazné snizeni hodnoty efektivniho koordi-
nacniho ¢isla z teoretické hodnoty 8 na 5,4 a sniZeni celkové vazebné sily odpovidajici
centrdlnimu kationtu na hodnotu 1,42 v. j. Rozdéleni na dvé koordina¢ni sféry
v tomto polyedru je také ziejmé z prubéhu souétové vazebné kfivky na obr. 17.
Stanovend hodnota MEFIR = 0,125 nm je velmi blizkd tabelovanému iontovému
poloméru pro CaVI (0,126 nm), coZz v tomto pfipadé neodpovidd sniZené hodnoté
efektivniho koordinaéniho &isla. Tvar celého koordinaéniho polyedru (obr. 11) lze
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Obr. 11. Koordinaéni polyedr ve struktufe gonnarditu v rdmci zdkladni busiky (pohled podél

sméru [110]). U katdé vazebné délky jsou vyznaleny pfispévky Cj k efektivnimu koordinaénimu

&islu v procentech (mazx C; = 100). Vzdédlenosti na pfislusnijch osdch jsou v desetindch nm.
Pismenem W jsou oznaleny molekuly vody.

povaZovat za silné deformovanou hexagonalni dipyramidu. Hodnota o3 je nejvyssi
ze vsech studovanych polyedra (tab. IV). Na zakladé hodnot vazebnych sil 85 byla

stanovena prumérnd iontovost vazeb bliZ8i koordinaéni sféry 77,59%, a vzdalendjsi
sféry 87,3 9%,.

e) Edingtonit

Projekce struktury edingtonitu na rovinu XY je schematicky zniazornéna na
obr. 12. V tomto piipadé jsou koordinaéni dutinové polyedry jednoho typu s central-
nim kationtem Ba2+. Jako ligandy zde vystupuji ¢tyfi molekuly vody a Sest atomu
kysliku. Projekce polyedru na rovinu YZ je soumérna podle roviny symetrie (obr. 13).
Na obr. 13 je znazornén tvar polyedru a v dolni ¢asti tohoto obrazku jsou uvedeny
hodnoty piispévku Cj k celkovému koordinaénimu é&islu, které jsou piitazeny k jed-
notlivym vazbam centralni kationt—ligand. Pro srovnani jsou zde zapsany hodnoty
prispévki vypocitané z obou vyifeSenych struktur edingtonitu [12,8). Vazebné délky
mezi centrilnim kationtem a ligandy v dutinovych polyedrech jsou v téchto dvou
vyfeSenych strukturich ponékud odlisné (obr. 14). Podle poruseni monoténniho
rustu vazebnych délek od jednotlivych ligandu lze totiZ u edingtonitu ¢. 7 uvazovat
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.0 existenci dvou koordinaénich sfér. Do prvni, s prumérnou délkou vazby 0,280 3 nm,
by nalezely ¢étyii molekuly vedy W1, Wla, W2, W2a a dva atomy kysliku 01 a Ola.
Do druhé sféry, s prumérnou vazebnou délkou 0,304 1 nm, by pak nalezely zbyvajici
atomy kysliku 02, 02a, 03 a 03a. Tato skuteénost neni tak zfejmé u struktury eding-
tonitu &. 6. Deformace polyedru je pfiblizné stejnd jako u pelyedri natrolitu a skole-
citu (podle hodnoty oz — viz tab. IV).

Obr. 12. Projekce struktury edingtonitu na rovinu XY s vymezenim zdékladni busiky a oznadenim

stavebnich jednotek dutinovéhc koordinaéniho polyedru. Pismenem W jsou oznaleny molekuly

vody. Tetraedry orientované svymi vrcholy nahoru jsou vyznaleny tak, e tetraedrické kationty jsou
spojeny plnou éarou 8 atomy kysliku.

Vypocitané efektivni koordinacéni ¢éislo polyedru je u obou struktur edingtonitu
_velmi blizké a je rovno 9,5 a 9,4. SniZeni jeho hodnoty z teoretickych 10-ti je zpuso-
beno pravé snizenim hcdnoty piispévku C; od ligandir 02, 02a, 03 a 03a. Stanovend
hodnota MEFIR je v obou piipadech stejnd, tj. 0,161 nm a odpovida tabelované
hodnoté iontového poloméru pro BalX. Hodnota celkové vazebné sily odpovidajici
centralnimu kationtu je u obou struktur pfiblizné stejna, tj. 2,04 v. j. (¢. 6) a 2,05 v. j.
(€. 7) a je nejvyssi ze v8ech studovanych zeolitu. Pribéh souétové kiivky ndlezejici
edingtonitu je zndzornén na obr. 17. Na zdkladé hodnot vazebnych sil s, jejichz
rozptyl je zfejmy z grafické interpretace na obr. 16, byla stanovena primérnd ionto-
vost vazeb 80,6 9, pro edingtonit ¢. 6 a 79,8 9 pro edingtonit ¢. 7.
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Obr. 13. Koordinaéni polyedr ve strukture edingtonitu v rdamci zdkladni buiky (pohled podél
sméru [100]). U ka%dé vazebné délhy jsou vyznadeny prispévky Cj k sfektivnimu koordinaénimu
éislu v procentech (max C; = 100), vypocitané ze strukturnich dat podle [12]-a) a podle [8]-b).
Vzddlenosti na ptislusnych osdch jsou v desetindch nm. Pismenem W jsou oznaeny molekuly

vody.
dI(Mﬂ) 1 1 1 [} [] [ [] [] 0 [
[rml [ ECoN=94"
edingtonit "TECoN=95
029 |- (Ba) o= -
4
’l
gonnardit
027 |- (Na) -
L ECoN=78 _
025 |- natrolit |
(Na)
_ ECoN=57 -
023 |- : -
1 1 1 1

] 1 1 L]
456 76891
J-€islo ligandy

-
N |-
W |~

Obr. 14. Hodnoty vazebnych délek dj(M—A) v dutinoviych polyedrech natrolitu, gonnarditu a eding-
tonitd, (centrdlni kationty jsou vyznadeny v zdvorkdch pod ndzvem). Vazebné délky jsou serazeny
podle vzristajici velikosts tak, Ze Cislo ligandu j = 1 odpovidd nejniési hodnoté d(M-—A).
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q(’va) T 1T 1T 1 T 171
[nm) b gonnarcit
(Ca)
029 - ECoN=54 -

thomsonit
(Ca) (Na,Ca)
Q27 |- ECoN=5,3.'., ECoN=76 .

-

e

- s(kole)ci!
Ca,
025 |- ECN<G5 -
023 |. 4

Obr. 15. Hodnoty vazebnych délek ds(M—A)

v dutsnovych polyedrech skolecitu, thomsonitu

a gonnarditu (centrdini kationty jsou vyzna-

&eny v zdvorkdch pod ndzvem). Vazebné délky

byly sefazeny podle vzristajici velikosti tak,

£e Cislo ligandu j = 1 odpovidd nejni%éi hod-
noté d(M—A).

27 029 031
g (M-4) [nm]

Obr. 16. Zdvislost mezi silou 85 a délkou dj(M—A)
jednotlivych b v dutinovych polyedrech studo-
vanych zeolitii. Primérné hodnoty vazebné sily
v polyedrech jsou oznadeny kfitkem a éislem pfi-
sluéného zeolitu (viz tab. 1). Jednotlivé hodnoty
jsou vyznaéeny teékami na kfivkdch. Teékova-
nymi rovnymsi Earamsi jsou spojeny vidy nejnifsi

1771

a nejvyssi hodnoty 8; pro katdy dutinovy polyedr.

Ls;
[vj]
20

18
16
1%
12
10
08
06
04

g2

ol

11
6 7

j-Cislo lig

10

na

Q Co =
Co -

Obr. 17. Soultové kFivky vazebnych sil v dutinovych polyedrech studovanych zeoliti, kter é vyjad¥uji
postupny ndrist celkové vazebné sily odpovidajici centrdlnim kationtim pFi postupném pfiéitdni
hodnot 85 od jednotlivych ligands. Cisla tigands j odpovidaji Eisliim na obr. 14 a 15.
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Koordinaéni polyedry ve strukturdch zeolitts skupiny natrolitu
ZAVER

Vysledky analyzy geometrie a krystalochemie koordinaénich polyedri 1ze shrnout
do nésledujicich bodu:

— Primérnéd vazebni délka v tetraedrech d(Si—O) je 0,1620nm a d(Al—O) je
0,174 3 nm. Primérnd hodnota MEFIR je pro Si = 0,039 nm, pro Al pak 0,052 nm.
Vypoéitané hodnoty ECoN jsou velmi blizké nebo rovny &tyfem. Stupen defor-
mace tetraedri je aZ na gonnardit vesmés maly. Celkovd vazebn4 sila odpovidajici
centrdlnimu kationtu v Si-tetraedrech je 4,03 v. j. a 2,94 v. j. v Al-tetraedrech.
Primémnd iontovost Si—O vazeb je 45,59, Al1—O pak 55,89%,.

— Dutinové polyedry s centrdlnim kationtem Nat obsahuje natrolit (Sest ligandi)
a gonnardit (osm ligandi). Praimérn4 délka vazby d(Na—A) je u prvého 0,244 5nm
a u druhého 0,261 4 nm. Deformace téchto polyedru je vzhledem k dutinovym
polyedrim s Ca2+ mald, ale je vétsi nez u tetraedrti. Efektivni koordinaéni é&islo
je v obou piipadech mirné sniZeno oproti poétu liganda (5,7 a 7,8). Vypoéitana
hodnota MEFIR odpovidd tabelované hodnoté pro Na* v dané koordinaci.
Hodnoty vazebnych sil s;, vypoéitanych podle rovnice

8 = [ds(Na—A)/0,162 24,2

a jejich rozptyl jsou zndzornény na obr. 16. Celkovd vazebnd sila odpovidajici
centrdlnimu kationtu je 1,04 az 1,06 v.j. (obr. 17). Vazby Na—A vykazuji
v pruméru 82,59, iontovosti u natrolitu a 84,59, u gonnarditu.

— Dutinové polyedry s centridlnim kationtem Ca2*+ obsahuje skolecit (sedm ligandi),
thomsonit (Sest ligandi) a gonnardit (osm ligandd). Primérnd délka vazby
d(Ca—A) je u prvého 0,244 9 nm, u druhého 0,248 2nm a u t¥etiho 0,269 7 nm.
Stupen deformace téchto polyedra je pfedevsim u thomsonitu a gonnarditu velmi
vysoky. Efektivni koordinaéni &islo 5,4 u gonnarditu je vyrazné niZsi neZ pocet
prispivajicich ligandi. Hodnota MEFIR = 0,125 nm v8ak v tomto pfipadé odpo-
vidé tabelované hodnoté pro CaVII. SniZeni hodnoty ECoN u ostatnich zeoliti
8 Ca polyedry ve struktufe neni tak vyrazné. Jmenovité u gonnarditu lze konsta-
tovat, Ze doSlo k vytvofeni dvou koordina¢nich sfér v dutinovém polyedru.
U skolecitu a thomsonitu je vypoéitand hodnota MEFIR v intervalu mezi tabelo-
vanymi hodnotami pro CaV! a CaVll. Hodnota vazebnych sil s; v Ca-polyedrech
byla vypoéitdna podle vztahu:

85 = [ds(Ca—A)/0,190 9]-5:4.

Jak je vidét z obr. 16, je rozptyl téchto vazebnych sil v Ca-polyedrech nejvétsi.
Celkovd vazebnd sila odpovidajici centrilnimu kationtu (obr. 17) je nejvyssi
u skolecitu (1,88 v. j.), mensi u thomsonitu (1,52 v.j.) a nejni#si u gonnarditu
(1,42 v.j.). Vazby Ca—A vykazuji v praméru 77,19, iontovosti u skolecitu,
78,2 %, u thomsonitu a 82,4 %, u gonnarditu.

— Dutinové polyedry s centrdlnim kationtem Ba2+ jsou ve struktufe edingtonitu
(deset ligandi). Primérnéd délka vazby d(Ba—A) je 0,289 7 nm. Stupeti defor-
mace polyedru je pfiblizné stejny jako u natrolitu. Efektivni koordinaéni &islo
je oproti poétu ligandd mirné snifeno na hodnotu 9,45. Hodnota MEFIR =
=0,161 nm odpovid4 tabelované hodnoté iontového poloméru pro BalX. Vazebné
sily s; byly vypoéitdny podle vztahu

85 = [ds(Ba—A)/0,229 7]-7:0
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a jejich rozptyl je zndzornén na obr. 16. Celkové vazebn4 sila, odpovidajici central-
nimu kationtu je 2,05 v. j. (obr. 17). Vazby Ba—A vykazuji v priméru 80,2 9,
iontovosti. b
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ROOPIMHAIUOHHGLBIE ITOJIH3 AP BI
B CTPYKTYPAX HEOJINTOB I'PVYIITIBI HATPOIHUTA

Mapra XwmucsioBa, 31eHex Beiice

Hayuno-uccaedocameavckutc uncmumym yeas,
716 07 Ocmpasa Padsanuye

Ha ocHOBaHHM OlYO:IMKOBAHHBIX NAHHLIX OTHOCUTEJILHO CTPYKTYP HATPOJIMTA, CKOJIe-
IMTa, TOMCOHMTA, 'OHHAPAMTA M 3(MHITOHHTA OBLIM PaccYATAHLL XA PAKTEPUCTHKH, OTIpeaesis-
I0II#e TeOMEeTPHIO, KOOD;IMHANMIO M COOTHOIUEHMA (BA3ed B KOOPIMHANMOHHKIX II0JIM3/pAX
(TeTpasnpax u I0JIMOApaX, oOpa3ylONMXcA BOKPYI NOJIOCTHRIX KATHOHOB): JTMHBI ¢BA3eil
HEHTPAJILHBIX KATHOH-JIMTaHNOB dj(M—A), muameTpsl (QMKTHBHBIX MOHHKIX HapaMeTpoB
katuoHoB (MEFIR), sddexrnBroe kooppmuanmonsoe umciio (ECoN), cpemHAa kBagpaTu-
weckas 3JIOHTamusA I/H ¢Bssel (£) co cTaHjaPTHLIM OTK/IOHEHHeM (0F), IPOYHOCTH CBaA3ei,
OTBeYalollue OTAeIbHBIM ¢BA3AM (s;) ¥ 00mMas MPOYHOCTh CBA3M, OTBEYAIOIAs IlEHTPAJILHOMY
KaTHOHY B Hojmaapax (Ss;). M3 npouHocTn cBA3ed paccyMTaHbl MPOIEHTHI CBA3€H NOHHOL'O
xapakrepa. . .

BB rerpasppax ycraHoBmnim cpeaHwio d(Si—0) = 0,1620 aM un d(Al—O0) = 0,1743 An.
Beanunna MEFIR aaa Si = 0,039 oM n s Al = 0,052 aM. Q0mas npovyHocTs «Bsi3eH,
OTBEYAIOINAsI LIEHTPAJILHOMY KaTHOHY B Si-terpas;ipax 4,03 exnHun cBs3u u B Al-TeTpasapax
2,94 emunun cBs3u. Cpejpnnii MOHHBIK Xxapakrep Si—O cBasdelt 45,5 % un Al—-0 cBA3ei
55,8 %. Crenens JedopMallilr TeTpa3;poB 3a MHCKJIIOYEHMeM TOHHapAMTa B oblleM Maa.

I3 nonocTHLIX mociuajipax ¢ NeHTpa-TLHLIM kaTHoHOM Na+ cpeanas d(Na—A) y HaTponuTa
0,2445 HM (puc. 3), y ronHapaura 0,2614 um (puc. 10), Bemunga ECoN 5,7 n 7,8 (puc. 14).
O6mas mpouHOCTHh CBfA3M, oTBevalomas Na+ 1,04—1,06 exunun cBsa3u (puc. 17). MoHHLIHA
xapaktep Na—A cBaseid 82,5 % n 84,5 %. Crenens nefopmanun YNOMAHYTHIX IOJIOCT-
BHIX [OJIHOPOB MeHbIle, YeM Y MO.IuHIPOB ¢ HeHTpa.ILHuIM KaTuoHoM Caz+, Ho (o:iblme,
4eM Y TeTpPasJpoB.

[ToJrocTHEIE TOMMIIPH ¢ ICHTPAJILILIM KaTHOHOM Ca2+ (puc. 5, 8, 11) MMeloT o cpaBHEHHIO
¢ nojmazpamu ¢ Na+ NOBLILEHHYIO CTeNCHb jleqopMalmit it GoJibilee paccesHue [UTMH cBA3eH
(puc. 15). Cpenusana d(Ca—A) y crocemmta 0,244 9 HM, y ToMconuTa 0,248 2 HM 1 Y rOHHAp
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aura 0,2697 HM. OTBevaromue nM BennunHsl ECoN 6,5, 5,3, 5,4. OOmue OpoTHOCTH CBA3eH,
oTrBevaounx Ca2+ pasnuHLl: y ckoJieriura 1,88 equnun cBsi3y, y ToMmcoHuTa 1,2 e. ¢. H y ros-

HapouTa
HouHbrit

1,42 e. ¢. (puc. 17). Paccesinue OT;1c;TbHBIX MPOYHOCTEH CBA3M BUIHO M3 puc. 16.
xapakrep Ca—A cBsaseit y npHBoguMEIX 1eosMToB 77,1 %, 78,2 % un 824 %,

IToslocTHBIE 11OJHM3APH ¢ HEeHTPRJILHEM KaTHOHOM Bai* (onuHrTOHHT — pHC. 13) HMElT
cpeanioio d(Ba—A) = 0,2897 M, ECoN = 9,45 (puc. 14). OGniasa mpoYHOCTH CBfA3M, OTBe-

qapomas

Ba2+ paBna 2,05 e. c. Monnsiit xapaktep Ba—A cBsa3scit B cpeinem 80,2 %, CrelneHs

medopMaIui JAHHBIX NOJIM3IPOB MPUOIIMANTENILHO T4 e, KaK Y IOJMIPOB C HEHTpPaJILHEM
KaTHoHOM Nat.

Puc. 1.

Puc. 2.

Puc. 3.

Puc. 4.

Puc. 5.

Puc. 6.

Puc. 7.

Puc. 9.

Puc. 10.

Puc. 11.

Basucusmocms mencdy cusois s; u daunoli dy(M—O) omdeavnvix coeazeli ¢ mempaadpax
uccaedyemuiz yeoaumos. epea mouku 060aHauensl geaunuHbl, OMeenaruyue omoesbHbLM
cenaam di(M—O) ¢ mempasdpar uccaedyembix yYeoaumos, €epea wmpuxr cpedrnue
BEAUNUHDL.

I poexyus cmpyrmypsr hampoauma na naockocms XY ¢ o2panuvenuem aremenmap-
HOli aveliku u ¢ 0603HANEHUEM CMPOUMEAbHBIT eQUHUY NOAOCMHbBIT K0OPOUHAYUOH-
Hbix noausdpos. Yepea W oboanasuernvl smoaexyast 600u. Tempasdpwi, opuenmuposan-
Hble 6ePWUNOT 66eDX, 0603HAUPHBL MAKUM 06)A30M, WINO MEMPAIOPUNECKUE KAIMUOHBL
noaHol auHueli cOLOUHEHbL ¢ AMOMAMU KUCAOPOOA.

IHlapwr KoopOurayuorKBIZ NoAuadpos 6 cmpyKkmype Hampoauma ¢ npedesax aemer-
maprotl sauelicu (npu ayue apenus 6doas [100]). V kawmcdoii daunbl csa3u ob6oanauenss
do6asxu Cjy k appexmueromy KoopdunayuorHomy wucay 6 npoyenmar (maxc. C; =
= 100). Paccmosrua Ha coomeemcmeyougux 0cAx npugodamcs ¢ decAamuir JoaRT HM.
Yepea W 0603rauerst noaeryint 600bi.

Hpoexyus cmpyrmyper ckoaeyuma na naockocms ¥V Z ¢ ozparuserues ssemenmaproti
AvellkU U 0003HANEHUEM CMPOUMEABHBIY €OUHUY NOAOCMH020 K00pIUMAYUOHHO2O
noauadpa. Yepes W o6oanauenvt moaexyavt 60dbi. Tempasdpwl, opuenmupogarmbie
eepuiunoli eeepxr, 0603naveHbl. Maxum o6pazos, «mo mempaddpunecKue KamuoHb
noamoll AuHuell cOeOUNEHbL C amoMaMU KUca0pooa.

Koopdunayuonmstit noauadp ¢ cmpykmype ckoaeyuma € npedeaar aaeMeRmapHol
aveiiku (npu ayve apenus ¢doas [010]). V' rascdoii daunv ceaau o6oanavens. dobasxu
Cj; k agppexmusromy koopdunayuorromy wucey 6 npoyenwmaz (maxc. Cy = 100).
Paccmosanus na coomseemcmeyiowgur ocar npusodamcea ¢ decamvix doaar ns. Hepea
W o6oanavenss moaexyavt 600bi.

Il poexyus cmpyrmypw momcornuma ra naocrocms XV ¢ oepanuvenuem saemenmap-
NHOUL AvelikU U ¢ 0603HANEHUEM CMPOUMEILHHIT eOUHUY NOJOCMHKBEL K00POUHAYUOH-
HuZ noausdpos. Hqaa epaguuecrkozo usobpaxcenusn noausdpos (puc. 7) ucnoabao-
eaau mpancgopmuposarmyio cucmemy X'V’ ¢ ocnosuvisu gexmopamu a’, b’. B eude
Cuabl C6R3U 0603HAUEHA HEZANAMAR NOFUYUA YeHm pasbHozo kamuona. Yepes W
o6oanavenst moaexyavt 600sr. Tempasdpsl, opueHMuposarHvle CEOUMU GEPULUHAMU
66epx, 0603HaveHbl Maxum 06pazom, umo MempasdPuUUECKUC KAMUOILbL NOAHOY AUHUEL
coeQuHEHbL ¢ amomamu xKucaopoda.

Ilapu KoopdurauyonHsix noausdpos 6 cmpyxmype momconuma ¢ npedeaar daemer-
maproti sveiivu (npu ayue apenus ¢doay 110]). V xaxcdoii daunst ceazu oboarauens
dobasku Cj k aexmusromy roopoumnayuornromy wucay ¢ npoyernmaz (makc. C; =
= 100). Paccmoanus na coomeemcemsyiouuxr oc’xr ¢ decamvix doaar wm. Yepes 1V
06031 auenbl MOERY.16L 600bL.

H poexyusa cmpyxmypul connapduma na naockocmd XY ¢ oepanuuenuem saemenn:ap-
Holl AMeliKU U ¢ 0003HAMEHUEM CMPOUMEALHBIT eOUHUY NOAOCMHBT K00PIUHAYUOH-
HUZ noauadpos. Jaa epaguueckoz0 uzobpascernus noausdpos (puc. 10 u 11) ucnoas-
aoeaau mpamcopmuposannyro cucmemy X'Y’ ¢ ocroentimu eexmopamu a’, b’
Yepea W o6oananensl moaexyavt 6odul. Tempasdpsl, opuermuposanmble C6OUMU 6EPULU~
HaMU 6cepx, 0603HANEHBL MAKUM 06DA30M, ¥MO MeMmPAIOPULECKUE KAMUOHbL C HLOAHOLL
AUHUE COOUNHEHbl C AMOMAMU KUCA0POOA.

IHapw Koopdurayuonnbi Noausdpos 6 cmpyrmype 201HHApOUMA 6 NPEDEAAT daeMeli-
maproti axeiixu (npu ayue apeius 6doas [110]). ¥V rancdoii daunst ceaau o6oanauers
dobasku Cj K agpermucromny roopounayuorromy wucay 6 npoyenmazx (marc. C; =
= 100). Paccmosarusa na coomeememeyowur 0cAx npueodamca ¢ decamulxr GoA’L HM.
Yepez W o6oaravenst morekyavt 600bl.

Koopdurayuonmwiit noausadp ¢ cmpyrmype zonnapduma ¢ npedeaar asemeHmapro
aveliku (npu ayue apenus ¢0oab) [{’10]. V xkaxncOoii daunb ceasu o6oanavervl dobasru
C; & apfexmusromy Kvopdunayuonnomy uucay ¢ npoyenmax (marxc. C; = 100).
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Paccmoanus na coomsememeyiowux ocar npueodamcs ¢ decamuvix doasxr wm. Yepes
W o060anauenve moaexyavt 600bL.
Puc. 12. Hpoexyus cmpyrmypsl 30unzonuma na naockocmsv XV ¢ ozpanuxenuem saemenmap-
HOU AMEUKU U C 0603HANEHUEM CTPOUMEALHBIY eOURUY NOAHOCMH020 K00PIUHAYUOH-
noeo noausdpa. Yepea W obosnavervt moaexyavt 600sr. Tempasdpsl, opuenmuposanmie
COOUMU 6EPULUHAMUL G6EPT, 0003HAwEHB. MAKuM 06pazom, «mo mempasdpunecKue
KQMUoHbl NOAHOL AUHUEL COEOUHEHDBL ¢ AMOMAMU KUCA0DPOOaA.
Puc. 13. Koopdurnayuorksiii noausdp ¢ cmpyrkmype 30unzmoruma ¢ npedeaax 3aemeHmaphol
aveiiku (npu ayue apenus 600av) 100]. ¥V xaxcdoti daunve ceaau o6oananens. dobasku
C; k oppermusromy koopOunayuonmomy wucay 6 npoyewmax (marc. C; = 100,
paccuumannbie u3 cmpyrmyprulr dannsix coeaacko [12] — a) u coenacno [8] — b)).
Paccmosarus na coomeemcemeyrouwguxr ocax npueodamcs 6 decamuix doasx Hm. depes
W od6osnauenst mosexyavt 600l
Puc. 14. Beauuurnvt 0aun ceazeii dj(M—A) ¢ nosocmuyix noausdpaxr mampoauma, 20HHAD-
duma u 3duremoruma (YeHmpaabHble KaAmMuonbl 0003HAuEHb 6 CKOOKAT nod Hasea-
nuem). Haurbl ceaseli npueodAmca 6 3agUCUMOCINIL OM PACMYweli 6eAUNUHBL MAKUM
o6pazom, wmo wucao auzanda | = 1 omeewaem naubo.aee nuskoii eeaunune d(M—A).

. Beauuunwvt daun ceazeii dj(M—A) ¢ nosocmruvix noausdpax ckoaeyuma, momcoruma
u 2onnapduma (YeHmpasbHble KAMuoHsl 0003HAuEHb 6 CKOGKAT N00 HA3GAHUCAH).
Haunrve ceaseli npueodamcs 6 3a6ucumMocCmu om pacmyuiets 6eAutuHbl maxum o6 pasom,
umo wucao auzanda | = 1 omeewaem nauboaee nuskoii eeauvune d(M—A).

Puc. 16. 3asucumocmv memdy cunoii s; u Oaunoli dy(M—A) omdeavhvix cesszeii 6 noavcm-
b noauddpaxr uccaedyemvix yeoaumos. Cpedrue 6eaununbl cus c63u 6 noauddpax
0603Hauenbl uepea + u wucao coomeemcemeyuezo yeoauma (cm. maba. 1). Omoeavrvie
6eAUNUHBL 0003HANEHbL Yepe3 mouku Ha kpuebix. ITynkmupHble aunuu coedunsiom
6cezda camble HU3KUE U SbICOKUE GEAUNUMBL S5 048 KawD020 NOA0CMHO020 noausdpa.

Puc. 17. Cymmaprble kpuevie cusr cea3u 6 NOAOCIHBIL NOAUIOPAT UCCALOYEMBLT UYeoaun g,
ELIPANCAIOUUL NOCAA06AMEABHBLE POCM 0OWETE CUALL C6A3U, omeenalowell Yenmpaiv-
HblM EAMUOMAM NPU NOCAEA0GAMEAbHOM NPUBABIEHUU GEAUNUNH S5 OM OMOe.LbHbIT
auzandos. Qucaa auzandoe j omeevarom wucaam wa puc. 14 u 19.
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Puc. 1

COORDINATION POLYHEDRA IN THE STRUCTURES
OF ZEOLITES OF THE NATROLITE GROUP

Marta Chmielova, Zdendk Weiss

Coal Research Institute, 716 07 Ostrava-Radvenice

The data on the crystalline structures of natrolite, scolecite, thomsonite, gonnardite and
edingtonite, published in the literature, were used to calculate the characteristics defining
the geometry, coordination and bonding conditions in coordination polyhedra: the metal-anion
bond lengths dj(M — A), the mean fictive ionic radius (MEFIR), the effective coordination
number (ECoXN), the mean quadratic elongation of bond lengths (E) with its standard devia-
tion (og), the individual bond-strengths (8;) and total bond-strength corresponding to the
central cation in the polyhedra (Xs;). The ionicity degree of the bonds in percent was calculated
from the bond strength values.

The mean values d (Si—O0) = 0.1620 nm and d (Al—O) = 0.174 3 nm were determined for
the individual tetrahedra. The calculated values of MEFIR for Si and Al were to 0.039 nm
and 0.052 nm, respectively. The total bond strengths corresponding to central cations in Si
and Al tetrahedra were 4.03 and 2.94 v. u., respectively. The mean ionicity of d (Si—O) was
45.5 9%, and of d (Al—O0), 55.8 %, . The degree of distortion of the tetrahedra was very low,
except for gonnardite.

The mean values d (Na—A) of channel Na+-polyhedra were 0.244 5 nm (Fig. 3) for natrolite
and 0.261 4 nm (Fig. 10) for gonnardite. The values of ECoN were 5.7 and 7.8 (Fig. 14). The
calculated total bond-strengths corresponding to Ne+ ranged from 1.04 to 1.06 v.u. (Fig. 17).
The ionicity of Na—A bonds was to 82.5 % and 84.5 9%,. The degree of distortion of these
channel polyhedra is lower than that of channel Ca2* polyhedra, but greater than that of the
tetrahedra.

The channel polyhedra with a central Ca2+ cation (Figs. 5, 8, 11) show, compared to the
Na+ polyhedra, a higher degree of distortion and a higher dispersion of bond lengths (Fig. 15).
The mean values d(Ca—A) were 0.244 9nm for scolecite, 0.248 2nm for thomsoniteand 0.2697nm

226 Silikaty & 3, 1986



Koordinaéni polyedry ve strukturdch zeolitti skupiny natrolitu

for gonnardite. The corresponding ECoN values were 6.5, 5.3 and 5.4. The calculated total
bond strengths corresponding to Ca?t in polyhedra were different: 1.88 v.u. for scolecite,
1.52 v.u. for thomsonite and 1.42 v.u. for gonnardite (Fig. 17). The variation of the individual
bond lengths is shown in Fig. 16. The ionicity of the Ca—A bonds for these zeolites was 77.1 %,
78.2 % and 82.4 9, respectively.

The channel polyhedra with central Ba2+ cations (edingtonite, Fig. 13) exhibited the average
values d(Ba—A) = 0.289 7 nm and ECoN = 9.45 (Fig. 14). The calculated total bond strength
corresponding to Ba?t was 2.05 v.u. The mean ionicity of the Ba—A bonds was 80.2 9.
The degree of deformation of these polyhedra was similar to that observed in the Na* poly-
hedra.

Fig. 1. Tetrahedral bond length d;(M—O) vs. bond strength s;j. The values corresponding to the
individual tetrahedral bond lengths dj(M—O) are dotted and mean values dashed.

Fig. 2. Projection of the structure of natrolite to the XY plane with indicated unit cell and atoms
together with water molecules (W) belonging to coordination polyhedra in one of the channels
are denoted. The tetrahedra with apexes oriented upwards are denoted by a full line joining
the tetrahedral cation and the oxygens.

Fig. 3. Pair of coordination polyhedra in the channels of natrolite structure within the framework
of the unit cell view in direction [100]. The relative contributions Cj in percent to the
effective coordination number are denoted next to the individual bond lengths. The water
molecules are denoted W, the length scale s given in tenths of nm.

Fig. 4. Projection of the crystal structure of scolecite to the YZ plane. The unit cell and atoms

together with water molecules (W) belonging to coordination polyhedra in one of the
channels are denoted. The tetrahedra with apexes oriented upwards are denoted by a full
line joining the tetrahedral cution and the oxygens.

The coordination polyhedron in the structure of scolecite within the framework of the unit
ccell (view in direction [010]). The relative contributions Cj (max. C; = 100 %) to the
effective coordination number are denoted next to the individual bond lengths. The water
molecules are denoted W, the length scale is given in tenths of nm.

Fig. 6. Projection of crystal structure of thomsonite to the XY plane. The unit cell and atoms
together with watsr molecules (W) belonging to coordination polyhedra in one of the channels
are denoted. The tetrahedra with apexes oriented upwards are denoted by a full line joining
the tetrahedral cation and the oxygens. The unoccupied position of the central cation is
denoted v.s. The transformed coordinate system X'Y’ (basic vectors a’, b’) was used for
graphic representation of the polyhedra (Figs. 7 ).

Fig. 7. Pair of coordination polyhedra in the thomsonite structure within the framework of a unit
cell (view in direction [110]). The relative contributions C; (max Cy = 100 %) to the
effective coordination number are denoted next to the individual bond lengths. The water
molecules ure denoted W, the length scale is given in tenths of nm.

Fig. 8. Coordination polyhedron in the structure of thomsonite within the framework of the unit
cell (view in direction [010]). The relative contributions C; (max C; = 100 %) to the
effective coordination number are denoted next to the individual bond lengths. The water
molecules are denoted W, the length scale is given in tenths of nm.

Fig. 9. Projection of crystal structure of gonnardite to the XY plane. The unit cell and atoms
together with water molecules (W) belonging to coordination polyhedra in one of the
channels are denoted. The tetrahedra with apexes oriented upwards are denoted with a full
line joining the tetrahedral cation and the oxygens. The transformed coordinate system X'Y’
(basic vectors a’, b) wes used for graphic representation of the polyhedra (Figs. 10 and 11).

Fig. 10. Pair of coordination polyhedra in the structure of gonnardite within the framework of
a unit cell (view in direction [110]). The relative contributions Cj (max Cj = 100 %)
to the effective coordination number are denoted next to the individual bond lengths. The
water molecules are denoted W, the length scale is given in tenths of nm.

Fig. 11. Coordination polyhedron in the structure of gonnardite within the framework of a unit
cell (view in direction [110]). The relative contributions C; (max Cj = 100 %) to the
effective coordination number are dencted next to the irdividual bond lengths. The water
molecules are denoted W, the length scale is given in tenths of nm.

Fig. 12. Projection of crystal structure of edingtonite to the XY plane. The unit cell and atoms
together with water molecules (W) belonging to the coordination polyhedra in one of the
channels are denoted. The tetrahedra with apexes oriented upwards are denoted by a full
line joining the tetrahedral cution and the oxygens.

Fig. 13. The coordination polyhedron in the structure of edingtonite within the framework of a unit

Fag.

&

silikaty &. 3, 1986 2217



M. Chmielovd Z. Werss:

cell (view in direction [100]). The relutive contributions C; (max Cy; = 100 %) to the
effective coordination number are denoted next to the individual bond lengths. The water
molecules are denoted W, the length scale i given in tenths of nm. The values of C; were
calculated from the crystal structure data given in [12]-a) and [8]-b.

Fig. 14. Values of the individual bond lengths dsj(M—A) in the channel polyhedra of natrolite,
gonnardite and two edingtonites. The central cations of the polyhedra are denoted in
brackets. The bond lengths are ordered according to their increasing values so that the
number of the j = 1 ligand corresponds to the smallest value of d(M—A).

Fig. 15. The values of the individual bond lengths dj(M—A) in the channel polyhedra of scolecite,
thomsonite and gonnardite. The central cations of the polyhedra are denoted in brackets.
The bond lengths are ordered according to their increasing values so that the nu.nber
of the j = 1 ligand corresponds to the smallest value of d(M—A).

Fig. 16. Individual M—A bond length vs. bond strength curves for channel polyhedra of the zeolites
being studied. The numbers and crosses at each curve indicate the mean bond strengths
in the polyhedra (Table 1). The individual values of bond strengths are denoted by points
on the curves. The maximum and minimum 8; in each channel of polyhedra are connected
with a dotted line.

Fig. 17. Bond strength sum curves in channel polyhedra of the zeolites in question, expressing the
gradual increase in the total bond strength corresponding to the central cations and due to
gradual addition of the 8; vabues by the individual ligands. The numbers of ligands cor-
respond to the numbers in Figs. 14 and 15.

ADSORPTION FROM SOLUTION AT THE SOLID-LIQUID INTERFACE

(Adsorpce z roztokt na rozhrani pevné a kapalné faze). Edited by G. D. Parfitt, C. H. Rochester
416 str., Academic Press Inc. Publishers, Orlando, Florida, 32887 USA, 1985. Cena 79,50 §

Adsorpéni jevy na rozhrani pevné a kapalné faze hraji neobyéejnd vyznamnou roli v mnoha
technologiich véetné technologie silikatu a setkdme se 8 nimi, aniZ si to ¢asto uvédomujemse,
v naSem kaZdodennim zivotd. Ovliviiuji stabilitu jilovych suspenzi, anorganickych pojiv,
barev, 16¢iv, kosmetickych pfipravku, potravin, herbicida ap., vyuZiva se jich pfi odbarvovani
tekutin cukernych &tiv, vina, piva, k separaci ldtek chromatografickou metodou, pfi hetero-
genni katalyze a uplatiuji se vyznamné i pfi korozi, smééeni pevnych povrchi, mazéni sou-
¢astek stroju a pri mnoha dalsich procesech.

Kniha pojednévajici o této tematice je rozdélena do dvou ¢asti. Prva se zabyva adsorpei
neelektrolytii, druh4 adsorpei elektrolyti. V obou ¢astech jsou vénovany samostatné kapitoly
adsorpci malych molekul, adsorpci povrchovd aktivnich latek a adsorpci polymeru. Jednotliva
stati napsali vynikajici odbornici a kniha pfindsi obraz o soudasném stavu poznéni. Siroky
okruh étendfi zde nalezne nové poznatky a inspiraci pro préci v této vyznamné védni oblasti.

V. Satava

THERMAL ANALYSIS, editor Z. D. Zivkovié, Collection of Papers, No 7261 —101,
vydany Technickou Universitou, Fakulta v Boru, Jugoslavia 1984, 273 str.

Kniha byla vydédna jugosldvskou skupinou termoanalytikii pod vedenim edi¢niho kruhu
védeckého Zurnélu ,,Collection of Papers‘‘ za pomoci kolegu z Ceskoslovenska, Madarska,
Polska & Rumunska. Cilem publikace bylo seznamit jugosldvskou verejnost se soucasnym
stavem v&deckého odvétvi za hranicemi a zdrovei konfrontovat jugosldvskou skolu termické
analyzy se svétovou urovni. Pfestoze jde o prvni pokus tohoto druhu mé kniha vyteénou
droven a lze ji doporuéit v@em odbornikiim zabyvajicim se teorii nebo aplikacemi termické
analyzy. Obsah je rozdelen do 10 kapitol napsanych 13 spoluautory v nésledujicich étyfech
blocich:

i) Pristrojové a teoretické aspekty (N. Smaji¢, F. a J. Paulikové),

j) Termodynamika (M. Neviiva, J. Sestdk, Z.D.Zivkovid),

k) Kinetika (J. Zsako, J. Pysiak, V. Dondur),

1) Aplikace (S. Janji¢, G. Rasuli¢ a P. a N. Bukovcovi)

Knihu lze doporuéit jako doplngk existujicich knih o termické analyzo, zejména pro potieby
specialniho studia.

J. Sestdk
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