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Doslo 5. 7. Hl85 

Nejvetli-i stupen deformare maji tetraedry 1•e struktufe gonnarditu ll nej
men.,i ve struktufe thomsonitu. Celkovc,. vazebnri sila odpovidajici centralnimu 
kationtu v Si a Al tetraedrech je 4,03 a 2,!J4 v. j. Pr1imlrne fiktivni iontove 
polomery (MEFIR) jsou u Si a Al rovny O,O.'J9 a 0,052 nm. V dutinovych 
polyedrech s centralnim kntwntem Na+, jeji'.chz stupen deformace je vet.H nez 
u tetraedrt,, je hodnota efektivniho koordin,.cniho cisla (ECoN) rovna 5, 7 
u n<1trolitu a 7,8 u gonnard-£tu. Celkcva vazebna sila odpovidajici centr,ilnimu
kationtu Na+ se pohybuje v intervalu 1,04-1,06 v. j. Polyedry s centralnim
kationtem Cai+ jsou oproti polyedr1im s Na+ vice deformovany a hodnoty
ECoN jsou 6,5 pro skolecit, ,1,5 pro thomsonit a 5,4 pro gonnardit. Celkove
mzebne sily odpoi-idajici Ca2

' jsou 1,88 "· j. u skolecitu, 1,52 v. j. u thomso
nitu a 1,42 v. j. u gonnarditu. Hodnoty ECoN (9,5) a celkove vazebne sily 
(2,05 v. j.) jsou nejvetl,i u polyedr,1 s centralnim kationtem Bai+ (edingtonit).
Stupen deformace techto polyedr1i je pi'iblizne stejr.y jako u polyedru s central
nim kationtem Na+.

UVOD 

Zeolity skupiny natrolitu patfi k tektosilikatum se sekundarni stavebni jednot
kou 4-1 [4], tj. s komplexni jednotkou T5O 10 (kde T je tetraedricky kationt). Ctyr
cetne prstence tetraedru jsou spojeny patym tetraedrem do dlouhych fetczcu, ktere 
jsou mezi sebou propojeny tak, ze vytvafeji system dutin ve struktufe. Tyto tetra
edricke fetezce pfispivaji svymi kyslikovymi atomy ke tvorbe koordinacnich du
tinovych polyedru kolem kationtu uvnitf dutin. Z hlediska symetrie mohou byt 
tetraedry V fetczcich uspofadany u zeolitu skupiny natrolitu tfemi zpusoby: 
- atomy kysliku lezi na osach symetrie (natrolit, skolecit, mezolit),
- polovina atomu kysliku lezi na osach symetrie a polovina na rovinach symetrie

(thomsonit, gonnardit),
- vsechny atomy kysliku lezi na rovinach symetrie (edingtonit).
Zeolity skupiny natrolitu se mohou mezi schou lisit kvalitou dutinovych kationtu
a take pomen,m Si/Al v obsazeni tetraedrickych pozic. Celkove vsak tento pomer
u zeolitu teto skupiny nepfesahuje l ,5. Tetraedry samy o sobe jsou pornerne stahilni
strukturni jednotky a z hlediska vlastnosti zeolitu (napr·. sorpce, katalyza, vymena
iontu a dehydratace) je dulezite jejich vzajemne prostorove usporadani. Toto pod
mi1foje vznik systemu dutin, v nichz jsou lokalizovany vymenne kationty a molekuly
vody. Vymenny kationt je centralni stavehni jednotkou koordinacniho polyedru,
kde jako ligand_v vystupuji molekuly vod,v a k_vslikove atomy tetraedru. Znalost
vazehnych pomt'(ri'.1 v koordinacnich polyedrech struktury zeolitu je dulezita pro
studium f.vzikalnich vlastnosti techto minerah'.1. Y teto praci jsme se zamefili na
analyzu vazebnych pomeru v koordinacnich pol_vedrech zeolitu skupiny natrolitu.
K tomu jsme pouzili dosurl puhlikovane {1daje o vypfesnenych krystalovych struk
turach natrolitu, skolecitu, thomsonitu, gonnarditu a edingtonitu. Zakladni udaje
0 techto mineralech jsou shmuty V tab. J. 
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Tabulka I 

Studovane zeolity skupiny natrolitu 

Prostorova 
Mfizkove parametry 

Zeolit Reference Chemicke slofanf 

I I I 
grupa a[nm] b[nm] c[nm] /J [O

J 

l Natrolit Pechar et al. Na,o[(AIO2)io(SiO2h•J . 16 H2O Fdd2 1,832 6(5) 1,865 2(5) o,_660 1(3) 90,00 
(1983) 

2 Natrolit Meier (1960) Na1o[(AIO2ho(SiO2),4] . 16 H,O Fdd2 1,830(1) 1,863(1) 0,660(2) 90,00 

3 Skolecit Faith a Hansen Cas[(AIO2ho(SiO2h•l . 24 H2O Cc 0,651 74(4) 1,895 6(2) 0,976 47(9) 108,86 
(1979) 

4 Thomson it Alberti a Vez- Na,Cas[(AIO2)2o(Si02ho] . 24 H2O Pncn 1,308 9(2) 1,304 7(2) 1,321 8(2) 90,00 
zalini (1981) i 

5 Gonnardit Amirov et al. Na4Ca2[(AIO1)s(SiO2)12]. 12 H2O Pbmn 

I 

1,340 1,340 0,663 90,00 
(1972) 

6 Edingtonit Kvick a Smith B1,,[(AIO2)4(SiO2)0]. 8 H2O P2 12 12 0,953 7(3) 0,965 1(2) 0,650 9(2) 90,00 
(1983) 

7 Edingtonit Galli ( 1976) B1,2[(AIO,).(SiO2)0] . 8 H,O P2 12 12 0,955 0(10) 0,966 5(10) 0,652 3(5) 90,00 



Koordinncnl polyedry ve strukturach zeolitu skupiny natrolitu 

METODY VYPOCTU KRYSTALOCHEMICKYCH 

A GEOMETRICKYCH CHARAKTERISTIK 

KOORDINACNfCH POLYEDRU 

Na zaklade strukturnich udaju, tj. zpresnenych soufadnic atomu, byly vypocitany 
pro tetraedry a dutinove koordinacni polyedry veliciny, ktere charakterizuji jejich 
geometrii, vazebne pomery, stabilitu a deformaci: 

a) vzdalenosti d1(M - A) mezi centralnim kationtem (M) a koordinovanymi
anionty (A) v koordinacnim polyedru MAn. Index j nabyva hod not od 1 do n, kde n 
je pocet koordinovanych aniontu (ligandu); 

b) hodnoty vazeneho prumeru fiktivnich iontovych polomeru MEFIR [10, 18].
Tyto byly vypocftany z fiktivnich iontovych polomeru (FIR) s ohledem na kazdou 
vazebnou delku d1(.M - A) v polyedru, pomoci tabelovanych iontovych polomeru 
kationtu (rM) a aniontu (rA): 

a 

FIR,= d1(M - A) [rM/(rM + rA)]1 

n n 

MEFIR = L Wj . FIRJIL Wj' 
j=l j=l 

kde 11JJ = exp [l - (FIRJ/FIRmin)6], FIRm1n je nejmensi hodnota z FIR1 v polyedru. 
Hodnoty rM a r A byly pfovzaty z prace Shannona [17], kde jsou uvedeny pod ozna
cenim ,,CR" (crystal radius); 

c) hodnoty efektivnfho koordinacniho cisla ECoN [10] pro kationty vazane v poly
edrech: 

n 

n 

ECoN = L C1 , 
j=I 

kde c, = L exp [l - (FIRJ/MEFIR)6] jsou pfispevky k vyslednemu koordinacnimu 
j=l 

cislu od jednotlivych dvojic kationt - ligand; 
d) hodnoty sily vazby SJ podle Browna a Shannona [5]:

SJ = [d1(M - A)/d0(M - A)J-N, 

kde d0(M - A) a N jsou tabelovane hodnoty podle Browna a Kun Wu [6]. Z jednotli
vych vazebnych sil Sf byl vypocitan jejich prumer a celkovy soucet �s, pro dany 
polyedr. Na zaklade vazebnych sil Sf a empirickeho vztahu 

Jc = asf, 

ktery odvodili Brown a Shannon [5], byla vypocitana kovalence Jc pro kazdou 
vazbu M - A v polyedru. Kovalenci chapou zmineni autofi jako silu vazby snize
nou o procento iontovosti. Koeficienty a, M jsou udany zminenymi autory pro ruzne 
typy atomu, a to podle poctu vnitrnich elektronu. U zeolitu skupiny natrolitu se 
vyskytuji centralni atomy Si, Al (tetraedry) a Na (dutinove polyedry) s 10-ti vnitrnimi 
elektrony, pro nez je a = 0,54 a M = 1,64. V dutinovych polyedrech se dale vyskytujf 
atomy Ca, Ba a Sr, pro ktere je a = 0,49 a M = 1,57. Tyto hodnoty jsou tabelovany 
pro atomy prvku s 18, 36 a 54 vnitrnimi elektrony. Hodnoty sily vazeb s1 a kova
lence Jc jsou vyjadfeny ve valencnich jednotkach (zkracene v. j.); 
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M. Chmielova, Z. Weiss: 

e) hodnoty kvadraticke elongace jednotlivych vazeb v polyedrech podle Robin
sona et al. [16] 

E1 = [d1(M - A)/a(M - A)]2, 

z nichz byla vypocftana pnimerna kvadraticka elongace E a standardni odchylka 

<!Ji:= V(I:Ef - nE2)/(n - 1).

CHARAKTERISTIKY TETRAEDRU VE STRUKTURACH ZEOLITU SKUPINY NATROLITU 
Distribuce Si a Al v tetraedrech studovanych zeolitu je az na gonnardit [I] uspo

radana. Prumerna vazebna delka a(Si-0) je 0,162 0 (5) a il(Al-0) je 0,174 3 (4) nm. 
Tyto prumerne hodnoty a vypocitane smerodatne odchylky (uvedene v zavorkach) 
byly ziskany zpracovanim hodnot vazebnych delek vsech tetraedru analyzovaneho 
souboru struktur. Jsou ve velmi dobre shode s hodnotami analogickych meziatomar
nfch vzdalenosti udavanych Baurem [3], tj. d(Si-0) = 0,162 3 a d(Al-0) = 
= 0,175 2 nm a hodnotami, ktere byly zjisteny regresni analyzou u 66 zpresnenych 

'l'abulka II Vypocitane goometricke a krystalochemicke charakteristiky tetraedrti studovanych zeolitti skupiny natrolitu 
Z,wlit Tetraedr I 

c. 

Natrolit I Si
c. l l Si Al ::'<ratrolit Si 
c. 2 Si Al Skolecit Si 
c. 3 Si Si Al Al Thomsonit Si 
c. 4 Si Si Al Al Al Gonuardit Si, Al 
, .. 5 Si, Al 8i, Al J,�d ingtoni t Si 

c. 6 Si Al Edingtonit 8i c. 7 Si 

Al 

MEFIR [nm] 
0,040 0,040 0,052 0,040 0,039 0,052 0,039 0,039 0,039 0,052 0,052 o,o:rn 0,040 0,040 0,052 0,052 0,052 0,046 0,04H 0.04H o.o:rno,o:rn0,052

! o,o:rn io.o:rn 
I 0,052 
: 

ECoN I d(M-0)[nm] 
4,0 4,l 4,0 4,0 3,9 3,9 3,9 3,9 3,9 4,0 4,0 4,0 4,0 4,0 4,0 4,0 4,0 4,:l 4 ·• .� 4,0 
:l,!l 

:1, !) 

:l,9 

:l,H 

:l,ll :i,n 

I 

' 
I 

0, 162 l 0,162 5 0,173 7 0,162 6 0,161 7 0,174 7 0,161 5 0,162 0 0, 161 7 0,174 6 0, 174 3 0,161 7 0, 162 6 o. 161 9 0,174 0 0, li4 2 0,174 I 
O 170 2 0,170 0 0, 17 I 9 0, Hi! 7 0,162 2 0,174 3 o,rno 9 0,162 :l 0,175 2 

E 

I aE 
ii :Es1 [v. j.J [v. j.J 

1,000 0,009 l,00 :3,96 l,000 0,021 0,99 4,06 l,000 0,005 0,74 2,91 l,000 0,005 0,99 4,01 l,000 0,019 1,01 3,97 l,000 0,027 0,73 2,98 l,000 0,027 1,02 4,09 1,000 0,030 1,01 4,03 l,000 0,017 1,01 4,06 1,000 0,019 0,73 2,92 l,000 0,010 0,73 2,94 l,000 0,000 1,01 4,05 l,000 0,008 0,99 3,96 1,000 0,007 l,0l 4,03 l,000 0,002 0,74 �,96 1,000 0,014 0,74 2,95 1,000 0,008 0,74 2,96 l,001 0,0H3 0,82 :l,28 1,000 0,035 0,82 :3,28 1,000 0,015 0,78 :J,12 l,000 0,017 l,01 4,06 l,000 0,020 1,00 4,01 l,000 0,012 0,74 2,94 
I l,000 0,02:1 l,04 4,14 
I 1,000 0,027 1,00 3,9!) 1.000 I 0,021 0,72 2,88 
! i I 
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Koordinacni polyedry ve strukturach zeolitu skupiny natrolitu 

struktur slid [19], kde <1(Si - 0) = 0,161 9 a <1(Al - 0) = 0,175 3 nm. Nami zjis
tene hodnoty jsou pro d(Si - 0) vyssi, nez uvadeji Johnes [11] a Hazen s Burn
hamem [9] a pro d(Al-O) jsou zjistene hodnoty naopak nizsi nez zmineni autofi 
uvadeji. Pro Si byla hodnota MEFIR u analyzovanych zeolitu stanovena 0,039 nm 
a pro Al pak 0,052 nm. Tyto hodnoty jsou v dobre shode s publikovanymi iontovymi 
polomery (oznacenymi jako ,,CR") [17], kde je pro SiIV uvedena hodnota 0,04 
a pro AIIV hodnota 0,053 nm. Efektivni koordinacni cislo ECoN je u vsech tetraedru 
velmi blizke ctyfem, coz potvrzuje stabilitu tetraedricke koordinace. Jak je zfejme 
z tab. II, kde jsou shrnuty vysledky vypoctu, je az na jeden pfipad (tetraedr Tl 
u gonnarditu) prumerna kvadraticka elongace E rovna jedne. Podle odchylek ag
lze soudit na rozptyl v delkach tetraedrickych vazeb, tj. na jisty stupen deformace
tetraedru. Nejvyssi stupen deformace tetraedru byl zjisten u gonnarditu, kde se
hodnoty ag pohybuji v intervalu 0,015 az 0,063. Naproti tomu u tetraedru thomso
nitu je stupen deformace tetraedru vesmes minimalni a dokonce lze tetraedr Tl
oznacit za pravidelny.

Prumerna vypocitana sila vazby Si-O u studovanych zeolitu lezi v intervalu 
0,99 az 1,04 v. j. Z toho vyplyva, ze vazby Si-O v tetraedrech vykazuji v prumeru 
45,5 % iontovosti. Prumerna vypocitana sila vazby Al-O lezi v intervalu 0,72 az 
0,74 V. j., coz v prumeru odpovida 55,8 % iontovost;. U gonnarditu je vypocitana 
sila vazby pro tetraedry Tl a T2 rovna '0,82 v. j. a pro T3 je rovna 0,78 v. j., coz 
v prumeru odpovida 53,2 % iontovosti vazeb. Tyto hodnoty byly stanoveny s ohle
dem na statisticke rozdeleni Si0,6Al0,4 pro kazdou tetraedrickou pozici. Celkova 
vazebna 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 pnimery 
hodnot celkovych vazebnych sil �s1, ktere jsou pro jednotlive tetraedry uvedeny 
v tab. II. 

Rozptyl velikosti vazebnych sil s1 a jejich zavislost na odpovidajici delce d1(M -0)
kazde vazby jsou zfejme z obr. 1. Z nelinearni zavislosti na tomto obrazku: 

s1 = [d1(M - 0)/0,162 2]-4,29 

je zfejma diferenciace znacne delsich vazeb Al-O s nizsi silou vazby a kratsich vazeb 
Si-O s vyssi vazebnou silou. U studovanych zeolitu nebyly zjisteny vazby s vazeb
nou silou intervalu 0,82 az 0,9 v. j. 

CHARAKTERISTIKY DUTINOVYCH KOORDINA(rnfcH POLYEDRU 

VE STRUKTURACH ZEOLITU SKUPINY NATROLITU 

U teto skupiny zeolitu podminuje vzajemne uspofadani tetraedru existenci dvou 
systemu dutin V jejich krystalove struktufe. Jeden je rovnobezny se smerem, V nemz 
jsou spojeny sekundarni stavebni jednotky T5O10 do fetezcu a lze jej charakterizovat 
jako relativne uzke dutiny vymezene osmi kyslikovymi atomy. Druhy system dutin 
je kolmy na smer, V nemz jsou spojeny sekundami stavebnf jednotky, je otevfenejsi 
a je u teto skupiny zeolitu vymezen deseti kyslikovymi atomy okolnich tetraedru. 
Rozmery techto dutin byly vypocitany ze vzdalenosti kyslikovych atomu, ktere 
vymezuji systemy dutin, V rovine kolme na jejich smer. z techto udaju byly stano
veny ,,volne" rozmery dutin tak, ze od kazde vypocitane meziatomarni vzdalenosti 
0-0 (napfic dutinou) byl odecten dvojnasobek iontoveho polomeru kysliku
0,124 nm, ktery odpovida tetraedricke koordinaci [17]. Vysledky techto vypoctu
jsou shrnuty v tab. III.
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M. Ohmielova, Z. Weiss: 

0,1G 0,11 0,18 
�(f.1 O)[nm] 

Obr. 1. Zavisloat mezi ailou BJ a delkou d1(M-O) jedrwtlivych vazeb v tetra6drech at'Udovanych
zeolitit Teckami jsou oznaleny hodnoty odpovidajici jednotlivym vazbam d1(M-O) v telraedrech 

studovanych zeolitu, carkou jsou oznaceny prumerne hodnoey. 

210 

Tabulka III 

Volne rozmery dutin ve strukturach zeolitu skupiny na.trolitu, 
ktere byly stanoveny odectenim dvojnasobku iontoveho polo
mcru kysliku 0,124 nm pro tetra.edrickou koordinaci [17] od 
vypocitane meziatomarni vzdalenosti 0-0 napric dutinou. 
V tabulce jsou uvedeny maximalni zjistllne volne rozmery 
odpovidajici vysce (ro) a sifoe (r,) v rovine kolme na smbr 

dutin 

Zeolit Smer ro r, 

c. dutin [nm] [nm] 

Natrolit [001] 0,69 0,11 
c. 1 [110] 0,41 0,29 
Skolecit [100] 0,71 0,16 
c. 3 [011] 0,40 0,29 
Thomsonit [001] 0,69 0,13 
c. 4 [010] 0,41 0,31 
Gonnardit [001] 0,70 0,13 
c.5 [010] 0,41 0,25 
Edingtonit [001] 0,65 0,20 
c. 6 [llO] 0,40 0,37 

Sillkaty I!. 3, 111&6 



Koordinacni polyedry ve atrukturach zeolitu akupi,ny natrolitu 

a) Natrolit

Na zaklade atomamich eouradnic struktury natrolitu [15] byla nakreslena. pro
jekce struktury na rovinu XY (obr. 2) a zobrazeny koordinacni polyedry kolem duti
novych kationtli Na (obr. 3). Atomy, ktere pfispfvaji ke koordinaci v polyedrech, 

a 
• Si c, Al o O @ W ■ Na 

Obr. 2. Projekce atruktury natrolitu na rovinu XY s vymezenim zakladni bunky a oznacenim 
atavebnwh jednotek dutinovych koordinacnich polyedru. Piamenem W jaou oznaceny molekuly 
vody. Tetraedry orientovane vrcholem nahoru jsou vyznai5eny tak, £3 tetraedricke kationty jaou 

C 

7 

6 

5 

4 

3 

2 

plnou carou apojeny a atomy kysliku. 

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

Obr. 3. Dvojice koordinacnich polyedru ve atruktufe natrolitu v ramci zakladni bunky (pohled 
podel amlru [I00JJ. U kazde vazebne delky jsou vyznaceny pfispevky C1 k efektivnimu koordi
nacnimu cialu v procentech (moo: c, = 100). Vzdalenosti na pfislusnych osach jsou uvedeny v de-

aelinach nm. Piamenem W jaou o:maceny molekuly vody. 
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Tabulka IV 

Vypocitane gn,metricke a krystalochemicke charaktcristiky clutinovych polyedru u zeolitll skupiny· natrolitu. Pismenem W jsou oznaceny 
molekuly vody 

Zcolit /\. Polyedr I MEFIR ECoN d(M-A) 
E I a- I

8 

I
LBJ 

[nml [nm] E [v. j.] [v. j.] 

Natrolit /\. 1. Na(04W2) 0,116 5,7 0,245 1 1,001 0,082 0,17 1,04 

Natrolit c. 2 Na(04W2) 0,115 5,7 0,244 l 1,002 0,087 0,18 1,06 

8kolecit c. 3 Ca(04W3) 0,117 6,5 0,244 9 1,002 0,088 0,27 l,88 

Thomsonit c. 4 Cao,90Sro, 10( 04 W2) 0,118 5,3 -0,248 2 1,003 0,116 0,25 1,52 
Nao,,.cao,.6(0• W,) 0,127 7,6 0,254 6 1,001 0,079 0,17 1,36 

Gonnardit c. 5 Ca(06W2) 0,125 5,4 0,269 7 1,008 0,192 0,18 1,42 
Na(04W4) 0,132 7,8 0,261 4 1,001 0,053 0,13 1,04 

Edingtonit c. 6 Ba(00W.) 0,l6J 9,5 0,289 5 1,001 0,071 0,20 2,04 

Edfr1gtonit c. 7 Ba(06W4) 0,161 9,4 0,289 8 1,002 0,086 0,21 .. 2,05 



Koordinacn:i polyedry ve strukturach zeolitu skupi1,y natrolitu 

jsou vyznaceny na obou uvedenych obrazcich. Analyzou struktury natrolitu c. 2 [14) 
se nebudeme zabyvat separatne, nebot bylo zjisteno, ze vypocitane charakteristiky 
polyedru jsou prakticky totozne s charakteristikami natrolitu c. 1. 

Dutinovy koordinacni polyedr obsahuje krome centralniho kationtu Na+ sest 
ligandu (ctyfi atomy kyslfku a dve molekuly vody). Prumerna delka vazby ct(Na-A) 
je u natrolitu c. 1 0,245 1 nm a u natrolitu c. 2 0,244 1 nm. Mirny monot6nni vzrust 
vazebnych delek od ligandu 03, W(H20), 04, W'(H20) je narusen zvysenim hodnot 
vazebnych delek od ligandu 02 a 02' (obr. 14). Prumerna hodnota vazebnych delek 
mezi centralnim kationtem a ctyfmi blizsimi ligandy je 0,239 nm a dvema vzdale
nejsimi ligandy je 0,257 3 nm. Tato skutecnost se take odrazi ve zvysenych hodno
tach elongace E 1 delsich vazeb. Nasledkem tohoto je koordinacni polyedr deformovan 
a mira teto deformace se odrazi V hodnote (JE (tab. IV). 

Vypoctem bylo stanoveno efektivni koordinacni cislo (ECoN) 5,7. Toto je velmi 
blizke oktaedricke koordinaci, ke ktere pfispivaji ruznou merou vzdalenejsi a blizsi 
ligandy. Z obr. 3, kde jsou znazorneny oba pfilehle polyedry stejneho typu v ramci 
zakladni hunky struktury, je zfejma rozdilna hodnota pfispevku C1 od jednotli
vych ligandu k vyslednemu ECoN. Jak vyplyva z tab. IV, je hodnota vypocita
neho prumerneho iontoveho polomeru (MEFIR) centralniho kationtu 0,116 nm 
(c. 1) a 0,115 nm (c. 2) prakticky shodna s tabelovanou hodnotou iontoveho polo
meru Na1V (0,116 nm pod.le Shannona [17)). Vypocitana celkova vazebna sila odpo
vidajici centralnimu kationtu Na+ v polyedrech natrolitu (1,04 a 1,06 V. j.) odpovida 
hodnotam vazebnych sil stanovenych pro Na-koordinacni polyedry ve strukturach 
jinych krystalickych latek. Sily vazby mezi Na a 02, 02' jsou oproti ostatnim vazbam 
nizsi a centralni kationt je posunut ke zbyvajicim atomum kysliku_ a molekulam 
vody. Toto by naznacovalo moznosti existence druhe koordinacni sfery. Z jednotli
vych vazeb sil s1 v polyedru byl stanoven jejich prumer (0,17 a 0,18 v. j.), coz v pni
meru odpovida 82,5 % iontovosti vazeb. Rozptyl jednotlivych vazebnych sil v po
lyedrech je zfejmy z obr. 16 a celkova vazebna sila �s1 je zobrazena na obr. 17 formou 
souctove kfivky. 

Pfi vypoctech souvisejicich s vazebnymi pomery jsme zavedli jista zjednoduseni, 
nebot nebyly brany V uvahu vazebne pomery V ramci molekuly vody a do vypoctu 
hyly zahrnuty pouze atomarni pozice pfislusnych atomu kysliku. Stejne tak nebyly 
uvazovany vlivy teplotnich kmitu atomu. 

b)  S k olecit  

Obdobne jako u natrolitu je  na obr. 4 uvedena projekce struktury skolecitu na 
rovinu YZ. Ve srovnani s natrolitem dochazi nasledkem distorze tetraedrickych 
fetezcu ke zkraceni mffzkoveho parametru a a ke snizeni symetrie. Dutinovy koordi
nacni polyedr je zobrazen na obr. 5. Jeho centralnim kationtem je Ca2+. Jako ligandy 
zde vystupuji ctyfi atomy kysliku a tfi molekuly vody. Prumerna delka vazby 
a(Ca-A) je 0.244 9 nm: Monot6nni vzrust hodnot vazebnych delek (obr. 15) mezi
centralnim kationtem a molekulami vody je pferusen zvysenim hodnot vazebnych 

. delek od atomu kysliku. Prumerna hodnota kratsich vazebnych delek je rovna
0,233 9 nm. Naproti tomu je prumerna delka zbyvajicich vazeb ct(Ca-0) rovna 
0,253 0 nm. Centralni kationt je posunut smerem k molekulam vody WI, W2 a W3. 
Tato skutecnost by naznacovala pfftomnost dvou koordinacnich sfer, pficemz 
k prvni by nalezely molekuly vody a ke druhe atomy kysliku. Deformace polyedru 
je pfiblizne stejna jako u natrolitu, vychazime-li z hodnoty aii. Tvar koordinacniho 
polyedru odpovida deformovane pentagonalni dipyramide. 
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Obr. 4. Projekce, struktury skolecitu na rovinu YZ s vymezenim zakladni buf,,ky a oznacenim 11ta
vebnich jednotelc dutinoveho koordinacniho polyedru. Pismenem W jsou oznaceny molekuly vody. 
Tetraedry orientovane vrcholem nahoru jsou vyznaceny tak, :Ee tetraedricke kationty jsou plnou 
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carou apojeny s atomy kysliku. 
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Obr. 5. Koordinacni polyedr ve atruktufe akolecitu 11 ramci zakladni bunky (pohled podel smeru 
[010]). U kazae vazebne delky jaou vyznaceny pfispifoky 01 k efektiimimu koordinacnimu cislu 
v procentech (max C1 = 100). Vzdalenosti na pfisluiinych osach jsou uvedeny v deaetinach nm. 

Pismenem W jsou oznaceny molekuly vody. 
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Z uvedenych prispevku 01 (obr. 5) k vyslednemu ECoN = 6,5 je zfejme, ze ze 
t!edmi ligandu pfispivaji k teto hodnote pfedevsim 01 odpovidajici vazba.m mezi 
centra.lnim kationtem a molekulami vody. Tato skutecnost odpovida vyse uvedene 
analyze vazebnych delek. Vypocitana hodnota MEFIR je oproti tabelovane hodnote 
pro eavn mirne snizena, a to na 0,117 nm. Vypooitana celkova vazebna sila odpovi
dajici centralnimu kationtu Ca2+ v polyedru skolecitu je 1,88 v. j. Tato hodnota je 
vyrazne vyssi nez u Na-polyedru a ma vyrazne vetsi rozptyl. Z jednotlivych vazeb
nych sil SJ v polyedru byl stanoven jejich prumer 0,27 v. j., coz odpovida v prumeru 
77,1 % iontovosti vazeb. Rozptyl jednotlivych vazebnych sil s1 v polyedru je zfejmy 
z obr. 16 a celkova vazebna sila charakterizujici polyedr skolecitu je zobrazena na 
obr. 17 formou souctove kfivky. 

c )  Thomsonit 

Na obr. 6 je uvedena projekce struktury thomsonitu na rovinu XY. Ve struktufe 
tohoto zeolitu se vyskytuji dva ruzne typy koordinacnich polyedru, ktere nesdileji 
stejne dutiny. Podle strukturni analyzy [2] je prvni typ koordinacniho polyedru 
tvofen osmi Iigandy (ctyfi atomy kysliku a ctyfi molekuly vody). Pozice central
niho kationtu je statisticky obsazena Nao,54Ca0,46. Na obr. 7 jsou znazorneny oba 
pfilehle polyedry tohoto typu, vyskytujici se ve struktufe v ramci zakladni hunky. 
Tvar obou techto symetricky vztazenych polyedru lze popsat jako mirne deformo
vane tetragonalni antiprizma. Prumerna delka vazby a(M - A) V tomto polyedru 
je 0,254 6 nm. Vazebne delky monot6nne narustaji, ale presto je muzeme rozdelit 
do tfi skupin. Do prvni lze zahrnout vazby s prumernou delkou 0,246 2 nm mezi 
centralnim kationtem a ligandy 03, 02, Wla a Wl, druhou tvofi vazby s prumernou 
delkou 0,258 5 nm, odpovidajici ligandum W3 a W4, tfeti tvofi vazby s prumernou 
delkou 0,267 7 nm odpovidajici ligandum 01 a Ola. Stupeii deformace polyedru je 
pfiblizne stejny (podle o-8) jako u pfedchozich zeolitu (natrolitu a skolecitu). 

Prispevky 01 (obr. 7) k celkovemu efektivnimu koordinacnimu cislu 7,6, stejne 
jako i vazebne sily Sj ukazuji, ze nejmensi pfispevky poskytuji vazby tfeti skupiny 
s aejdelsi prumernou delkou vazby a nejvetsi pak vazby nalezejici do skupiny prvni. 
Rozptyl jednotlivych vazebnych sil s1 v polyedru je zfejmy z obr. 16. Z jednotlivych 
hodnot SJ byl stanoven prumer s rovny 0,17 V. j. (tab. IV), coz odpovida prumerne 
iontovosti vazeb 82,3 %- Celkova vazebna sila 1,36 v. j. lezi v intervalu mezi hodno
tami, ktere odpovidaji Na- a Ca-polyedrum, nasledkem statistickeho obsazeni cen
tralni pozice. Souctova kfivka, z niz je zfejmy narust celkove vazebne sily, odpovf
dajici centralnimu kationtu pfi postupnem pficitani hodnot s1 od jednotlivych ligandli 
(obr. 17), je svym prubehem velmi blizka souctove kfivce natrolitu. Vypocitana 
hodnota MEFIR = 0,127 nm odpovida tabelovane hodnote iontoveho polomeru 
0,129 nm pro Na0,54Ca0,46 v 8cetne koordinaci. Tato hodnota byla stanovena z tabe
lovanych udaju pro Ca a Na s ohledem na relativni zastoupeni obou atomu v dane 
pozici. 

V druhem polyedru jsou, podle zpfesneni struktury, opet dve pozice pro centra.lnf 
kationty, z nichz jedna je statisticky obsazena Cao,91Sr0,09 a druha je neobsazena.. 
Na obr. 6 je tato neobsazena pozice oznacena prazdnym ctvercem (v. s.). Od obsa.
zene pozice je vzdalena 0,026 nm. Obe pozice jsou sdruzeny stfedem symetrie. 
Nasledkem posunu obsazene pozice ze stfedu symetrie je zmensen pocet ligandu 
pi-ispivajicich k teoreticke koordinaci z osmi na sest. K tomuto snizeni dochazi proto, 
ze vzdalenost mezi centralni obsazenou pozici a ligandy 04 a 05 je 0,267 4 nm 
a 0,263 1 nm, zatimco vzdalenost mezi touto pozici a ligandy 05a a 04a je zvyi§ena 
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az na 0,311 1 nm a 0,305 8 nm. K teoreticke koordinaci 6 v tomto polyedru tedy 
vjrazne pfispivaji ligandy W2, W2a, 06 a 06a, jimz odpovida prumerna vazebna 
delka il,(M - A) = 0,239 6 nm, a dale pak dva ligandy 04 a 05, jimz odpovida 
il(M - A) = 0,265 3 nm (obr. 15). 

Skutecnost, ze ke koordinaci pfispiva jen sest vyse uvedenych ligandu, byla po
tvrzena vypoctem ECoN se zahrnutim vsech osmi teoreticky moznych ligandu. 
Vysledek ECoN = 5,4 byl prakticky stejny s vypoctem, do nehoz bylo zahrnuto 
jen sest uvedenych Jigandu, nebo£ pfispevky 01 odpovidajici Iigandum 05a a 04a 
byly prakticky nulove. Vysledny ECoN je tedy 5,3 (tab. IV). Pfispevky 01 jsou 
spolecne s nakresem tvaru polyedru znazorneny na obr. 8. V tomto pfipade jde 
o silne deformovany polyedr (trigonalni antiprisma). Mira deformace se odrazi ve
vysoke hodnote <TE (tab. IV). Celkova vypocitana vazebna sila odpovidajici central
nimu kationtu v tomto polyedru je 1,52 v. j. Prubeh souctove kfivky se blizi vsak
prubehu souctove kfivky skolecitu (obr. 17), avsak nasledkem nizsiho koordinacniho
cfsla (ECoN) je take nizsi celkova vazebna sila. Prumerna vazebna sila s = 0,25 v. j.
je nizsi nez u skolecitu a odpovida 78,2 % iontovosti vazeb. Vypocitana hodnota
MEFIR 0,118 nm je vyssi nez tabelovana hodnota 0,116 nm odpovidajici 6-ti cetne
koordinaci (rozpocitano pro pfislusne obsazeni centralni pozice).
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Obr. 6. Projekce struktury thomsonitu iw rovin·u XY s vymezenim zakladni bunky a oznacen/m 
atavebnichjednotek dutinovych koordinacnich polyedru. Pro grajici.Je znazorneni polyedru (obr. 7) 
byla pouzita transjormovana souatava X' Y' se zalrladnimi vektory a', b'. Jal�o v.s. je ozna.cena 
neobsazena pozicc centralniho kationtu. Pismenem W jsou oznaceny molekuly vody. Tetrr,edry 
orientovane avymi vrcholy nahoru jaou vyznaceny tak, ze tetraedricke kationly jsou spojeny plnou 

carou s atomy kysliku. 
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Obr. 7. Dvojice koordinacnich polyedr?°t ve struktufe tlwrnsonitu v ramci zakladni bunky (pohled 
podel smeru [110)). U kazde vazebne delky jsou vyznaceny pfispevky C1 k ejektivnimu koordin«c
nimu cisl-u v procentech (max c, = 100). Vzdalenosti na pfislusnych osach jsou i, desetinach nm. 
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Pismenem W jsou oznaceny molekuly vody. 
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Obr. 8. Koordinacni polyedr ve struktufe thomsonitu v ramci zakladni bunky (pohled podel smerii 
[010)). U kazde vazebne delky jsou vyznaceny pfispevky C1 k ejektivnimu koordinacnimu cislu 
v procentech (m-ix C1 = 100). Vzdalenosti na pfislusnych osach jsou v desctinach nm. Pismenem W 

jsou oznafrny molekuly vody. 

d) Gonnardit

Projekce struktury tohoto zeolitu na rovinu XY je  podle struktumich udaju [l] 
znazomena na obr. 9. Podobne jako struktura thomsonitu ma i tato struktura dva 
rozdilne dutinove koordinacni polyedry. V prvnim typu po1yedru vystupuje jako 
centralni kationt Na+ a jako ligandy ctyfi atomy kysliku a ctyfi molekuly vody. 
Na obr. 10 jsou znazomeny oba pfilehle polyedry tohoto typu vyskytujici se ve 
struktufe v ramci zakladni hunky. Prumema delka vazeb Na-A je 0,261 4 nm 
a podle monot6nne stoupajici tendence vazebnych delek pfislusejicich jednotlivym 
ligandum lze usuzovat na pfitomnost jedne koordinacni sfery (obr. 14). Stupen 
deformace polyedru je podle a'FJ nejnizsi ze vsech studovanych zeolitu (tab. IV). 
Ke stejnemu zaveru lze dospet analyzou pfispevku C1 (obr. 10) k celkovemu efektiv
nimu koordinacnimu cislu 7,8. V ypocitana celkova vazebna sila odpovidajici central
nimu kationtu 1,04 v. j. odpovida hodnotam vazebnych sil stanovenych pro Na-koor
dinacni polyedry (viz natrolit). Souctova kfivka vazebnych sil s1 (obr. 17) tohoto 
polyedru vykazuje nejmensi narust funkcnich hodnot ze vsech studovanych zeolitu. 
Hodnota MEFIR = 0,132 nm se shoduje s tabelovanou hodnotou pro Na VIII_ 
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Obr. 9. Projekce struktury gonnarditu na r01,inu XY a tymezenim zakladni bunky a oznacenim 
,tavebnich jednotek dutinovych koot"dinacnich polyedru. Pro graficke znazorneni polyedrit. (obr. H 

a 11) byla pou/&ita transjot"movana soustava X'Y' se zakladnimi vektory a', b'. Pismenem W jsoi. 
oznaceny molekuly vody. Tetraedry orientovane svymi vrcholy nahot"u jsou vyznaceny tak, ii 

tetroodricke kationty jsou spojeny plnou carou s atomy kysliku. 
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Obr. 10. Dtiojice koordinacnich polyedru i•e .ytruktufe gonnarditu v ramci zakladni bunky (pohlea 
podel ameru [IlO]). U kazde vazebne delky jsou vyznaceny pfisplfoky Ci k efektivnimu koordinac
nimu cislu v procentech (max G1 = 100). l'zdalenosti na pfislulnych osach jsou uvedeny v dese-

tinach nm. Pismenem W jsou oznaceny molekuly vody. 

Ve druhem typu polyedru je centralnim kationtem Caz+. Jako ligandy zde vystu
puji dve molekuly vody a sest atomu kysliku. Z analyzy vazebnych delek vyplyva 
ze je lze rozdelit do dvou skupin podle jejich delky. Tyto skupiny se mezi sebot 
vyrazne lisi. Do prvni skupiny nalezi vazby odpovidajici ligandum W2a, W2b 
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Ola, Olb s prumernou delkou vazby d(Ca-A) = 0,245 7 nm a do druhe vazby 
odpovidajici ligandtim 04a, 04b, 04c a 04d s prtimernou hodnotou tt(Ca-0) =
= 0,293 9 nm. Tato skutecnost je take zfejma z hodnot pfispevkti c1 (obr. 11)
k celkovemu ECoN = 5,4. Zminene skutecnosti nasvedcuji existenci dvou koordinac
nich sfer, pficemz prvni skupina odpovida blizsi sfefe a druha vzdalenejsi koordi
nacni sfefe (obr. 15). S tim take souvisi vyrazne snizeni hodnoty efektivniho koordi
nacniho cisla z teoreticke hodnoty 8 na 5,4 a snizeni celkove vazebne sily odpovidajici 
centralnimu kationtu na hodnotu 1,42 v. j. Rozdeleni na dve koordinacni sfery 
v tomto polyedru je take zfejme z prtibehu souctove vazebne kfivky na obr. 17. 
Stanovena hodnota MEFIR = 0,125 nm je velmi blizka tabelovanemu iontovemu 
polomeru pro Ca VITI (0,126 nm), coz v tomto pfipade neodpovida snizene hodnote 
efektivniho koordinacniho cisla. Tvar celeho koordina<iniho polyedru (obr. 11) lze 
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Obr. 11. Koordinacni polyedr ve struktufe gonnarditu v ramoi zakladni bunky (pohled podel 

smeru [llO]). U kazde vazebne dellcy jsou vyznaceny pfispevky CJ k efektivnimu koordinacnimu 
cislu v procentech (max c, = 100). Vzdalenosti na pfislusnych osach jsou v desetinach nm. 

Pismenem W jsou oznaceny molekuly vody. 

povazovat za silne deformovanou hexagonalni dipyramidu. Hodnota <I'if: je nejvyssi 
ze vsech studovanych polyedrti (tab. IV). Na zaklade hodnot vazebnych sil s1 byla 
stanovena prtimerna iontovost vazeb blizsi koordinacni sfery 77,5 % a vzdalenejsi 
sfery 87,3 %-

e)  Edingtoni  t 

Projekce struktury edingtonitu na rovinu X Y je schematicky znazornena na 
obr. 12. V tomto ptipade jsou koordina<ini dutinove polyedry jednoho typu s central
nim kationtem Ba2+. Jako ligandy zde vystupuji ctyfi molekuly vody a sest atomti 
kysliku. Projekce polyedru na rovinu YZ je soumerna podle roviny symetrie (obr. 13). 
Na obr. 13 je znazornen tvar polyedru a v dolni casti tohoto obrazku jsou uvedeny 
hodnoty ptispevkti C 1 k celkovemu koordinacnimu cislu, ktere jsou pfifazeny k jed
notlivym vazbam centralni kationt-ligand. Pro srovnani jsou zde zapsany hodnoty 
pfispevkti vypocitane z obou vyfesenych struktur edingtonitu (12,8]. Vazebne delky 
mezi centralnim kationtem a ligandy v dutinovych polyedrech jsou v techto dvou 
vytesenych strukturach ponelrnd odlisne (obr. 14). Podle poruseni monot6nniho 
rtistu vazebnych delek od jednotlivych Iigandti lze totiz u edingtonitu c. 7 uvazovat 
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o existenci dvou koordinacnfch sfer. Do prvni, s prumcrnou delkou vazby 0,280 3 nm,
by nale.zely ctyl'i molekuly vcdy WI, Wla, W2, W2a a dva atomy kysliku 01 a Ola.
Do d.ruhe sfery, s prumernou vazebnou delkou 0,304 1 nm, by pak nale.zely zbyvajioi
atomy kysliku 02, 02a, 03 a 03a. Tato skutecnost neni tak zfejma u struktury eding
tonitu c. 6. Deformace polyedru je pfibli.zne stejna jako u polyedru natrolitu a skole
citu (podle hodnoty <1j: - viz tab. IV).
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Obr. 12. Projekce struktury edingtonitu na rovinu XY s vymezenim zakladni bunky a oznacenim 
stat·ebnich jednotek dutinoveho koordinacn.iho polyedru. Pism,;nem W jsou oznaceny molelculy 
vody. Tetraedry orientovnne svymi vrclwly nahoru jsou vyznaceny tak, ze tetraedrickc kationty jsou 

spojeny plnou i'arou s atomy kysliku. 

Vypocitane efektivni koordinacni cit-,lo polyedru je u obou struktur edingtonitu 
. velmi blizke a je rovno 9,5 a 9,4. Snizeni jeho hodnoty z teoretickych 10-ti je zpuso
beno prave snizenim hcdnoty prispevku 01 od ligandu 02, 02a, 03 a 03a. Stanovena 
hodnota MEFIR je v obou pHpadech stejna, tj. 0,161 nm a odpovida tabelovane 
hodnote iontoveho polomeru pro BaIX _ Hodnota celkove vazebne sily odpovidajfci 
centralnimu kationtu je u obou struktur pfibli.zne stejna, tj. 2,04 v. j. (c. 6) a 2,05 v. j. 
(c. 7) a je nejvyssi ze vsech studovanych zeolitu. Prubeh souctove kfivky nalezejfci 
edingtonitu je znazornen na obr. 17. Na zaklade hodnot vazebnych sil s1, jejich.z 
rozptyl je zfejmy z graficke interpretace na obr. 16, byla stanovena prumerna ionto
vost vazeb 80,6 % pro edingtonit c. 6 a 79,8 % pro edingtonit c. 7. 
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Obr. 13. Koordina/5ni polyedr ve struktufe ed-ingtonitu v ramci zakla.dni bunky (pohled podel 
smeru [100)). U kaf-de vazebne del/Qy jsou vyzna/5eny pfispevky 01 k afektivnimu koordinacnimu 
cislu v procentech (max 01 = 100), t•ypocitane ze strukturnich dat podle [12]-a) a podle [8]-b). 
Vzdalenosti na pfisluiinych o,sach jsou v desetinach nm. Pismenem W jsou oznaceny molekuly 
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iody. 
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Obr. 14. Hodnoty mzebnych delek d1(M-A) v dutinot"!Jch polyedrech natrolitu, gonnarditu a eding
tonit'it (centralni kationty jsou vyzna/5eny v zavorkach pod nazvem). Vazebne delky jsou sefazeny 
podle vzrustajfoi velikosti tak, ze ci8lo ligandu j = I odpo,•ida nejniziii hodnote d(M--A). 
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Obr. 15. Hodnoty vazebnych delek d1(M-A) 
t1 dulinovych polyedrech akolecitu, thomaonitu 
a gonfl,(Jrditu (centralni kationty jaou vyi,na
ceny v zavorkach pod nazvem). V azebne delky 
byly aefazeny podle vzrustajici velikosti tak, 
Ee li11lo ligandu j = 1 odpovida nejnizsi hod-

note d(M-A). 
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Obr.16. Zavislost mezi Bilou BJ a delkou dJ(M-A) 
jednotlivych vazeb v dutinovych polyedrech studo
vanych zeolitu. Prumerne hodnoty vazebne aily 
v polyedrech jsou oznaceny kfUkem a cislem pfi
slusneho zeolitu (viz tab. 1). Jednotlive hodnoty 
jsou vyznaceny teckami na kfivkach. Teckova
nymi rovnymi carami jsou spojeny vzdy nejnil.si 
a nejvyssi hodnoty BJ pro ka!dy dutinovy polyedr. 

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 
j - i':islo ligandu 

Obr. 11. Soultove kfivky vazebnych sil v dutinovych polyedrech Btudovanych zeolitu, kte, e vyjadfuji 
po1Jtupny narUBt celkove vazebne Bily odpovidajici centralnim kationtum pfi poBtupnim pficitani 

hodnot BJ od jednotlivych ligandu. Cisla ligandu j odpovidaji cialum na obr. 14 a 15. 
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z.Av:t;:R 

Vysledky analyzy geometrie a krystalochemie koordinacnich polyedrii lze shrnout 
do nasledujicich bodii: 
- Pnimema. vazebna. delka v tetraedrech i7(Si-O) je 0,162 0 nm a c1(Al-O) je

0,174 3 nm. Pnimema hodnota MEFIR je pro Si = 0,039 nm, pro Al pak 0,052 nm.
Vypocitane hodnoty ECoN jsou velmi blizke nebo rovny ctyfem. Stupen defor
mace tetraedrii je az na gonnardit vesmes maly. Celkova vazebna sila odpovidajici
centralnimu kationtu v Si-tetraedrech je 4,03 v. j. a 2,94 v. j. v Al-tetraedrech.
Pnimema iontovost Si-O vazeb je 45,5%, Al-O pa.k 55,8%.

- Dutinove polyedry s centralnim kationtem Na+ obsahuje natrolit (sest ligandli)
a gonnardit (osm ligandii). Prumema delka vazby d(Na-A) je u prveho 0,244 5 nm
a u druheho 0,261 4 nm. Deformace techto polyedrii je vzhledem k dutinovym
polyedrum s Cai+ mala, ale je vetsi nez u tetraedru. Efektivni koordinacni cislo
je v obou pfipadech mime snizeno oproti poctu ligandu (5,7 a 7,8). Vypocitana.
hodnota MEFIR odpovida tabelovane hodnote pro Na+ v dane koordinaci.
Hodnoty vazebnych sil s1, vypocitanych podle rovnioe

s1 = [d1(Na-A)/0,162 2)-4,29 

a jejich rozptyl jsou znazorneny na obr. 16. Celkova vazebna sila odpovidajfoi 
centralnimu kationtu je 1,04 az 1,06 v. j. (obr. 17). Vazby Na-A vykazuji 
v priimeru 82,5 % iontovosti u natrolitu a 84,5 % u gonnarditu. 

- Dutinove polyedry s centralnim kationtem Cai+ obsahuje skolecit (sedm ligandu),
thomsonit (sest ligandu) a gonnardit (osm ligandii). Pnimerna. delka vazby
il(Ca-A) je u prveho 0,244 9 nm, u druheho 0,248 2 nm a u tfetiho 0,269 7 nm.
Stupe:n deformace techto polyedrii je pfedevsim u thomsonitu a gonnarditu velmi
vysoky. Efektivni koordinacni cislo 5,4 u gonnarditu je vyrazne nizsi nez pocet
pfispivajicich ligandu. Hodnota MEFIR = 0,125 nm vsak v tomto pripade odpo
vida tabelovane hodnote pro Ca vm. Snizeni hodnoty ECoN u ostatnich zeolitu
s Ca polyedry ve struktufe neni tak vyrazne. Jmenovite u gonnarditu lze konsta
tovat, ze doslo k vytvofeni dvou koordinacnich sfer V dutinovem polyedru.
U skolecitu a thomsonitu je vypocitana hodnota MEFIR v intervalu mezi tabelo
vanymi hodnotami pro CaVI a CaVTI. Hodnota vazebnych sil s1 v Ca-polyedrech
byla vypocitana podle vztahu:

Sj = [d,(Ca-A)/0,190 9)-5,4 _ 

Jak je videt z obr. 16, je rozptyl techto vazebnych sil v Ca-polyedrech nejvetsi. 
Celkova vazebna sila odpovidajici centralnimu kationtu (obr. 17) je nejvyssi 
u skolecitu (1,88 v. j.), mensi u thomsonitu (1,52 v. j.) a nejnizsi u gonnarditu
(1,42 v. j.). Vazby Ca-A vykazuji v prumeru 77,1 % iontovosti u skolecitu,
78,2 % u thomsonitu a 82,4 % u gonnarditu.

- Dutinove polyedry s centralnim kationtem Ba2+ jsou ve struktufe edingtonitu
(deset ligandii). Priimema delka vazby tt(Ba-A) je 0,289 7 nm. Stupen defor
mace polyedru je pfiblizne stejny jako u natrolitu. Efektivni koordinacni cislo
je oproti poctu ligandii mime snizeno na hodnotu 9,45. Hodnota MEFIR =
=0,161 nm odpovida tabelovane hodnote iontoveho polomeru pro Ba1X. Vazebne
sily Sj byly vypocitany podle vztahu

s1 = [d1(Ba-A)/0,229 7J-7,o 
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a jejich rozptyl je znazornen na obr. 16. Celkova vazebna sila, odpovidajici central
nimu kationtu je 2,05 v. j. (obr. 17). Vazby Ba-A vykazuji v prumeru 80,2% 
iontovosti. 
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HOOP,1.(I1HAQI10HHLIE IIOJil18.IJ:PLI 

B C T P 1' H T �'PAX Q E O Jl II TO B f P ¥ II II bi H AT PO JII1 TA 

�la prn XMucJioaa, 3;i;eue« Beii:cc 

II ay'l.1-10-uccJ1,eoooameJ1,bC1,uu u1-1cmumym yeJ1,1J, 
716 07 Ocmpaoa Paoeanuife 

Ha 0CH0BUHIUI onyo:umoBaHHbIX ,[J;UHHJ,IX 0TH0l'IITCJlbH0 crpy«ryp HarpoJIHTa, CR0Jie
D;IITU, T0MC0HHTU, J'OHHap,n;nra H J,[J;UHrT0HJITU 0I,IJIH pan:qHTUHbl xapa«repHCTHRli, orrpeACJIH-
10m11e re0Merp1110, R00P/lHHUD;HIO II C00TH0IIICHHH l'BH3CH B R00PAHHUD;II0HHblX II0JIHJJ\pax 
(rerpaa,n;pax ll II0JIJl:J,[J;pax, o6pa3yIOII(IIXCH Bo«pyr II0JI0CTHblX RUTHOHOB): ,[J;JIHHhI ('BH3CH 
D;CHTpaJibHbIX RUTH0H-JIIffUH,[J;0B di(M-A), AI1UMCTpbl q>llRTIIBHblX H0HHbIX rrapaMeTp0B 
RUTII0H0B (MEFIR), :iqiqie«THBHoe «oop,n;Huar\H0HHoe q!fCJI0 (ECoN), cpe,n;mrn «Ba,n;parn
qec«aH JJI0Hran;nH ,[J;JUIH CBll3CH (E) ro CTaHl(apTHbIM 0TRJIOHCHHCM (aE), npo•IH0CTH CBH3CH, 
0TBeqaIQII(He 0T,[J;CJlbHh!M <'BH3HM (s1) ll 0011\aH rrpo•IHQ('Tb CBH3H, 0TBeqaromaH n;eHrpaJibH0MY 
RaTH0HY B II0JIHJl(pax (:Es1). lfa npo•IH0l'TII CBH3CH pacrqnraHbl rrpol(CHTbl CBH3CH H.0HH0l'O 
xapa«repa. 

ll rerpaal(pax ycraHonmm cpCi-\HIOJO d(Si-0) = 0,1620 HM n d(Al-O) = 0,174 3 uM. 
BcnuqnHa MEFIH ;pa Si = 0,039 HM II wrn Al = 0,0.52 HM. OGII\all rrpo•rnocr1, rBHacii, 
ornc•JUIOIIWll I(eHrpaJihH0MY 1;arn0Hy B Si-rcrpaa;ipax 4,0,3 CAIIHHD; CBll3H n B Al-rerpa:i;:i:pax 
2,94 e,n;1rn11n; rBH311. Cpe,urnii. l!OHHhIH xapa«rcp Si--O cnaacii 45,5 % u Al--O caaaeii: 
55,8 %- CreneHb iJ,C<popMaI(llll rcrpa3,lp0B 3a ll('KJIIO'lCHHCM r0HHap,n;HTU B o6II{CM Ma.'Ia. 

J3 II0JI0CTHbIX JI0JIH3,[J;pax C l\CHTpa.'TI,Hl,JM RHTlf0H0M Na + cpe,n;HHH a(Na-A) y uarpom1ra 
0,2445 HM (pnc. 3), y ronuap;(HTa 0,2614 HM (pur. 10), Bemt•mua ECoN 5, 7 n 7,8 (pm·. 14). 
O6utall rrpo•IH0CTI, CBH3H, 0TBeqaroil(aH Na+ 1,04-1,06 Ci-(HHHI( CBll3ll (p11c. 17). I1oHHbIH 
xapa«rep Na-A CBll3CH 82,5 % 11 84,5 %- CreIICHb ACq>OpMaD;HII yrroMlIHYTb!X II0JI0CT· 
BbIX nomrn,n;poB MCHbIIIC, 'ICM y no;rn;i,1p0B c D;CHrpa:11,HI,IM «aTH0H0M Ca2+, HO 00.'IbllIC, 
qeM y rcrpa:i,n;poa. 

TIOJIOCTHb!C uomrn)];pbl c llCHrpam,lll,IM i>ilTII0H0M Ca2+ (puc. 5, 8, 11) HMCIOT no cpaBHCHIIIO 
C II0Jll!3ApaMH C Na+ II0BI,IWCHHYIO ('TCl!CHL ilCqJOpMal(l!II II 0OJlbIIIee pacceHHHe ,[J;JIHH CBll3CH 
( pnc. 15). CpC/\Hllll d(Ca-A) y rno:Iel{IITU 0,244 9 HM," y T0MC0HHTa 0,248 2 HM II y roHHap 
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AIITa 0,2697 HM. 0TB01IaIOIIUie HM B0.JlI!1IHHhl ECoN 6,5, 5,3, 5,4. OGrrure rrpO'IHOCTH CBHaeii, 
OTBe•IaIOlllHX Cai+ paa:m•rnu: y CHOJICf�l!Ta 1,88 CAHHIIfl CBH3JJ, y TOMCOHl!Ta 1,2 c. c. Hy roH
HapAHTa 1,42 e. c. (pnc. 17). Pacceirnne OT;tCJibHI,IX rrpO'IHOCTeii CBH3H BHAHO H3 pnc. 16. 
lloHHbIH xapaRTep Ca-A cBnaeil: y rrpHBOAHMhIX rreomtTOB 77,1 %, 78,2 % n 82,4 %.

IloJIOCTHI,10 110J1H3APhl C rreHTpaJibHblM RaTHOHOM Bal+ (3/IIIHl'TOHHT - pnc. 13) HM0DT 
cpeAHIOIO d(Ba-A) = 0,2897 HM, ECoN = 9,45 (pnc. 14). 06n�an rrpO'IHOCTh CBH3H, OTBe-
11a101llaH Bai+ paBHa 2,05 e. c. lfoHHbIH xapaRTep Ba-A CBH3CH B cpcAHeM 80,2 %. CTCneHb 
ACq>OpMa!(HlI iWHHhIX llOJIH3;:IpOB rrpnG;rn:mTeJihHO Ta me, Kai\ y llOJIH3ApOB C rreHTpaJibHblM 
RaTHOHOM �a+. 

Puc. 1. 3auucu.Mocmb .ue:HCi)y cUAou SJ u 8Jtu1rnii d1(1it-O) om8e.ibHblX c11Meii 6 mempaa8pax 
urcJZe8ye.11b1x ljlOJllWWB. f/epea mo11,i.u 06oa11a'!RHbl ee,iu11,uHbt, omee11,a10u1ue om&e.iibMblM 
c1111a.<i.1t d1(,U-O) B mempa:J8pax uccM8ye.Mbix ljl'OJllWWtJ, '/,€pea uimpux cpe81we 
t1eJ1,U1/,Ullbl. 

Puc. 2. Ilpoei.!fwi cmpy,rmypbl Hampo.auma Ha n1Zoci.ocmb X ,V c ozpaHU'l,€1weM a.iie.Me1-tmap-
1-toii 11'1,€u1>u u c u6oa1-ta'l,€1-tUe . .u cmpoume.ab1-tb1x e8u1-tu1f no1Zocm1-tb1x i.oop8uHa1fuo11-
Hbtx no.wa8po8. l/epea W 06oaHa11,eHbt .1,10.;ie1ey.iib1 eo8w. Tempaa8pbt, opueumupo�a11-
1-tb1e Bep1uuuoii BBepx, 06oa11a11,l'Hbl ma1>UM 06paao.1t, 11,,rw mempaa8pu11,€ci;ue i.amuo1-tb1 
no.iiHou .11,u1-t1teii roe8utteHbi r amo.Ma.Mu i.uc.;iopo8a. 

Puc. 3. Ilapbt 1,oop8uHa1fUOHHblx no.iiua8poe B cmpyi.mype Hampo,iuma e npe8e.riax a.iieMe11-
map11ou ll'l,€Ul>U (npu .11,y'I,€ apeHUll e80Ab [1001) . .v i.a:HC8ou 8JtUHbl C/illilU o6oa1-ta'l,€/lW 
8o6neh·n CJ i. a<ft<fte,anueHOMY 1eoop8uHa1{uoHHOMY 11,uc.iiy 1J npo!feHmax (.uaKc. C 1 =

= 100). Paccmo1111u11 Ha coom1Je11rcmey10u1ux oc11x npuso8p,mc11, 6 8ecsmb1x 80.1tnx 1-tM. 
l/epe11 w 06oaHa'l,€1tbl TlOMl>YJthl 608bl. 

Puc. 4. Ilpo�lilfllll cmpyi.myp&i ci.oM!fuma Ha n.aoci.ocmb .VZ c o.!pa1tU'l,€Hue.M a.iie.1,1e1-tmap1to1'i 
1111,eit1,u u o6oaHa'l,€UUeM cmpo1tme.11,&1tblx e8uHlllf noAOcm1-toao i.oop8u1ta1fuottHoao 
no.waapa. lfepea 1-V o6oaHa'l,ellbl .uo.;iei;y.iu 608b1. Teinpaa8pbl,, opueHmupo1JaH1tb1e 
eepwwtoii eeepx, 06011/l!l'/,€Hbi ma1,u.u 06pa110.w, 11,mo mempaa8pu11,eci..ue i.amuom,1, 
no.1tlloii .1tullue1'i, coe8111te1tbl c amo.ua.wu i.uc.11,opo8a. 

Puc. 5. Hoop8utta1fuo1-t1tb1U no.iua&p e cmpynnype ci.oM!fuma e npe8e.;iax �MMeHmapM01'i 
ll'!ellliU (npu JtY'I,€ 8pl!llUll IJ80.4b [0101) . .v KaJ1C8oii 8AUl-tbl CBMU 060111-ta'l,€Hbl 8o6aBKU 
C i ,. a<ft<fte,rmueHo.My 1,oop8uHa1f1w1t1to.11y 11,uc.iiy B npo1fe1tmax (.MaKc. C 1 = 100). 
Pacrmo1111up, 11a coomeemcmey10tJ+UX oc11x npueo811mc.<i e 8ec11mb1x 80,/1,liX HM. l/epea 
l,f 06oatta'l,€1-tW M-OAeKyJtbl IJ08bJ, 

Puc. 6. llpoe1>1fu11, cmpyi.mypw .Momco1-tuma 1-ta 1uoc1eocmb X.V c oapamt'l,€1-tUeM �MMeHmap-
11ou ll'l,€U1>u u c 06oatta11,e11ue.M cmpoume.ib1-tb1x e8uHlllf no.1tocm1-t&1x 1,oop81t1tarfUOH-
1-tb1x no.1tua8poe. P.1t11 epa<Jiu11,ec1.oeo u1106pa:>1Ce1tu11 no.wa8poe (puc. 7) 1tcno.11,bao
oa.iiu mpa11r<jiop.1tupoea1my10 cucme.11y X'.Jf' c ocH01J11&1.11u 1Je1emopa.uu a', b'. B euae 
cu.11,b1 ceMu 06oaHa11,eHa ueaa1t11nia11, noau1f1111 1feHmpa.1tbHoao i;amuoHa. l/epe11 W 
o608HO'l,€Hbl, .MOMliYAbl 1J08b1. Tempa;J8pbl, opuell/nupoeaHHbte C80U.Mll eepUIUIUlMU 
B8epx, 06oa1ta11,eHbl maliU.M, 06pa110.1t, 1/,T/10 mempaa8pU11,€C/ille liOnlllO/lbl 110.i11oii JtUHUel'i 
coe8uHe1-tbl C OIIIOM!l,MU i;uc.11,opo8a. 

Puc. 7. llapb1 i.oop8uHaUlfOllHblX no,iua8poe e cmpy1,mype nw.wco,wma e npe8e.iax ;J.11,e."'e11-
mapHoii /1'1,€1h:u (npu JZy11,e apeHUll e8o.tb 110)). JT h"a:HC8oii 8,Wllbl CIJ.11311 o608HO'le/lbl 
8o6aei.u CJ i. a<Ji<JiP1emu1J110.uy 1eoop8u1Ja1fuo111-to.,,y 11,uc.iy e npo4ewnax (.Mai.c. C 1 =

= 100). Paccmollltllll Hll CUU/1!6emcmey/OU{UX OC,'lX 6 8ec11mb1X 80.11,11x 11.41, l/epe., JV 
06oa1ta'l,€1tbl .\t0/leh"Y-1bl eo8bt. 

Puc. 9. Ilpoei.4 1111 cmpyi.mypbi 201111ap8uma ua 11.1toc1eocmb X.V c ozpaHu11,e1-tue.-.. aJ1,e.1te1-tmap
uou /11/,ei/1,u u C 06011Ha1/,e1lUeM cmpoume.;ibl-tblX ei.iUllUlf TlOAOClnl-tblX /iOop8uHalfUOH
HblX no.11,uai./poe. f1.a11 epa<jiu11,eci.o;,o uao6pa:HCeHu11 no.w.JiJpoe (puc. 10 u 11) ucno.11,b
aotJa.au mpaHc<Jiop.Mupoea1tHy10 cuc11ie.My X';V' c oc11oeHb1Mu eeKmopa.Mu a', b'. 
l/epea lV 06oaHa11,eHb1 .wo,ie1,y.11b1 eo8bi. Tempaa8pbt, opuewnupoeaH1-tb1e CtJOUMU eepuw
HaMu eaepx, o6oaHa'!eHbl mai.u.u 06pa110M, 'Imo mPmpa.J8pu11,ec1eue i.amuoHbl c 1w.11,11oit 
JlUllUCll Coe8utteHbl C amo.Ma.MU l>UCAOpo8a, 

Puc. 10. Ilap&t 1,oop8uHaquo1t1tb1x no.11,ua8po1J e cmpy1.:mype 20111tap8uma e npeae.wx a.;ie.,u11-
mapttou 1111,eu,-;u (npu .iiy11,e apenu.<i efJo.ib [II0]). J/ 1,aJ1C8ou 8.iiuHbl ce11au 06oa1ta'!Rmi 
8o6aei.u CJ ,. aljj<Jie1emw1110.wy 1eoop8u1ta1fuoHHOMY 11,uc.iy e npolfeHmax (.1,1ai.c. C 1 =

= 100). Paccmo111tu11 11a coomeemcmcylOUfUX oc11x npueo811mc11 B 8ec11mb1x 8oMJx HM. 
l/epea w o608/l01/,€Hbl MO/lehC'IJ,1b! eo8bl. 

Puc. 11. Hoop8u1-ta1fuo1tHbtii no.;iua8p tJ cmpy1emype eowtap8uma e npe8e.;iax a.;ieMeHmap1toii 
11'1,€ui;u (npu .11,y"e ape1tu11 u80.11,b) (II0) . .V 1ea:HC8oii 8.1u1tbt c1J11au 06oar1a11,e,ib1 806ae1.u 
CJ i; a<ji<jie1,mue1to.1ty 1,uopi.iuHalfuo1t1w.1ty 11,uc.qy c npolfmmax (.1tai.c. CJ = 100). 
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PaccmoRHU.'i Ha coomBemcmBywu+ux ocRx npueo8mnc.<1, e oecRmb1x ao-x HM. lJepea 
w o6oaHa-tteHbl .M0.1te1>y.1tbl 608bl. 

Puc. 12. llpoe1>1fU!I, cmpy1,mypb1 a8u11,2011,uma 11,a n.1toc1,ocmb XY c 02pa11,u-tte11,ue.M a.1te.Me11,map
Hou R"teUl>U u C 06oa1w-tteHUe.M cmpoume.1tbHblX e8UHU!f ll0.ltH,0CmH0l!0 1,oop8u11,a1fUOH,
H,Qi?0 no.1tua8pa. lJepea TV o6oaH,a-tteH,bl .Mo.1te1>y.1tbl BOObl,. Tempaa8pb1, opue11,mupoeaHHb1e 
ceou.1,iu Bepwu11,a.11u eeepx, o6oaHa-tteHbl ma1,u.1t o6paao.,u, -ttmo mempaaopu-ttec1>ue 
1,a,nuoHbl llO.ltHOU .ltUHUeU Coe8uHeHbl C IIln0MIIMU l>UC.1tOpo8a. 

Puc. 13. Koop8u11,alfUOHHb1ii no.11,uaap 6 cmpy,,mype a8u11,emo11,uma 6 npe8e.1tax a.11,e.1,teHmapnou 
.1i-tteit,cu (npu .1ty-tte apeHuR e80.1tb) 100]. Y 1>aJ1C8ou 8.1tuHb1 ceRau 06oaHa'l/,mb1 8o6ae,cu 
CJ ,c ;;if,<fle,cnrnBHOMY 1wop8uH1IlfUOH1to.uy -ttuc.11,y e npo!feHmax (.Ma1,c. CJ = 100, 
paCC<tUIIWltltble ua cmpy1,myp1tblX 8a1t1tblX coe.1tac1to [12] - a) u C0Z.lt/ICH0 [8] - b)). 
PaccmoRHUR 11,a coomeemcmByWUfux ocRx npueo8RmCR e aecRmbtX 00.11,.R,x HM. lJepea 
W 06oa1ta'l/,e1tb1 Mo.1te1>y.1tb1 eo8b1. 

Puc. 14. Be.1tU'l/,U1tb1 8.1tu1t ceRaelt d1(M-A) e no.11,ocmHblx no.11,ua8pax 1tampo.1tuma, eo1t1tap
ouma u aou1temo1tuma ( 1fe1tmpa.1tbHb1e ,camuo1tb1 06oa1ta'l/,e1tb1 e c1w61,ax noa naaea-
11,ue.u). /(.1tu1tb1 ceRaeu npueo8RmcR e aaeucu.uocnw om pacmyU{eu ee.1tu-ttunb1 maKuM 
o6paao.M,, -ttmo -ttuc.11,0 .11,u2a1t8a i = 1 omee"'aem 11,au60.1tee 11,ua1wu ee.1tU'l/,U1te d(M-A ). 

Puc. 15. Be.1tu'l/,U1tb! 8.1tuH ceRaeu d1(M-A) e no.1tocm1tb1x no.1tua8pax c1,o.1te!fuma, mo.uco1tw11a 
u eo1t1tap8uma (1fenmpa.1tb1tb1e 1,amuoHbl 06oa1ta'l/,e1tb1 e c1,061,ax noa 1taaea1tue.«).
/(.1tU1tbl ceRSei'i npueo8RmCR e aaeucu.uocmu om pacmyU{eit ee.1tu-ttu1tbl ma1>u.M o6paao.«,
"'mo -ttuc.11,0 .11,uea1t8a; = 1 omee-ttaem 1tau60.1tee 11,ua1,oi/, ee.1tU'l/,U1te d(M-A).

Puc. 16. 3aeucU.Mocmb .1te:HC8y cu.11,ou SJ u o.11,u11,oi/, d1(M-A) om8e.1tb1tb1x ce.<l,8eii, 6 no.wcm
ltblX no.11,uaopax ucc.1te8ye.ub1x 1feo.1tumoe. Cpe81tue ee.1tU'l/,UHbl cu.11, ce.<1,au e no.1tua8pax 
06oa11,a-tte1tb1 -ttepea + u -ttuc.11,0 coomeemcmey10Ufeeo !feo.11,uma (c.1,1,. ma6.1t-. 1). Om8e.1tb1tb1e 
ee,iu-ttUHbl 06oaHa-tte1tbl -ttepea mo-ttJCu 11,a ,cpuebix. llyn,cmup1tb1e .11,u11,uu coe8u1tR1om 
ece28a ca.Mb1e 1t1u1,ue u Bbtco,cue ee.1tu-ttu1tbl SJ O.a.R, 1,aJ1C8020 no.iocm1to20 no.1tua8pa. 

Puc. 17. Cy.1,1,.uapHble 1Cpll6ble CU.It CIJ!/,8U 6 no.10cmHblX no.1tua8pax ucc.1te8yeMblX !fe0.ltU/110(!, 
eb1paJ1Ca10UfUX noc.1te8oeame.1tb1tb1it poem o6uteit cu.1tb1 ceRau, omee-ttalOU{ei/, 1fe1tmpa.i1,-
1tblM 1,amuo1taM npu noc.1te8oeame.1tb1tOM npu6ae.1te1tuu ee.1tU'l/,U1t SJ om omoe.tbHblx 
.11,ueanooe. lJuc.11,a .11,u2an8oe i omee"'a,om -ttuc.1taM 11,a puc. 14 u 15.

COORDINATION POLYHEDRA IN THE STRUCTURE S 
OF ZEOLITES OF THE NATROLITE GROUP 

Marta Chmielova, Zdenek Weiss 

Goal Research Institute, 716 07 Ostrava-Radvanice 

The data on the crystalline structures of natrolite, scolccite, 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 d1(M - A), the mean fictive ionic radius (MEFIR), the effective coordination 
number (ECoK), the mean quadratic elongation of bond lengths (E) with its standard devia
tion (ai;), the individual bond-strengths (s1) and total bond-strength corresponding to the 
central cation in the polyhedra (l:s1)- The ionicity degree of the bonds in percent was calculated 
from the bond strength values. 

The mean values d (Si-O) = 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 AI tetrahedra were 4.03 and 2.94 v. u., respectively. The mean ionicity of d (Si-O) was 
45.5 % and of d (Al-O), 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 % . The degree of distortion of these 
channel polyhedra is lower than that of channel Cai+ 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 thomsonite and 0.2697nm 
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for gonnardite. The corresponding ECoN values were 6.5, 5.3 and 5.4. The calculated total 
bond strengths corresponding to Cai+ in polyhedra were different: l.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 % respectively. 

The channel polyhedra with central Bal+ 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 Bai+ was 2.05 v.u. The mean ionicity of the Ba-A bonds was 80.2 % . 
The degree of deformation of these polyhedra was similar to that observed in the Na+ poly
hedra. 

Fig. 1. Tetrahedral bond length dj(M-0) vs. bond strength Sj. The values corresponding to the 
individual tetrahedral bond lengths d;(M-0) c.re dotted and mean rnlues dashed. 

Fig. 2. Projection of the structure of natrolite to the X Y plane with indicated unit cell and atoms 
together w-ith water molecules (\V) belonging to coordination polyhedra in one of the chanoos 
are denoted. 'l'he tetrahedrri with apexes oriented upwnrds are denoted by a full line joining 
the tetrahe,dral cation and the oxygens. 

Fig. 3. Pair of coordination polyhedra in the channels of natrolite structure within the frameu•ork 
of the unit cell view in direction [100]. The relative contributions C1 in percent to the 
effective coordinntion number nre denoted next to the individual bond lengths. The water 
molecules are denoted W, the length scnle is given in tenths of nm. 

Fig. 4. Projection of the crystrtl ,structure of scolecite to the YZ plane. The unit cell and ritoms 
together with water molecules (W) belonging to coordination polyhedra in one of the 
channels are denoted. The tetmhedrrt with rtpexes oriented upu·ards rtre denoted by a full 
line joining the tetrahedra.l cation rtnd the o:rygens. 

Fig. 5. The coordinrttion polyhedron in the structure of scolecite within the framework of the unit 
cell (view in dire.ction [010]). The relative contributions c, (max. C1 = 100 % ) to the 
effective coordination number ctre denoted next to the individual bond lengths. The water 
molecules are denoted \V, the length scale is girnn in tenths of nm. 

Fig. 6. Projection of crystal structure of thomsonite to the X Y plane. The unit cell nnd atoms 
together with water molecules (\V) belonging to coordination polyhedra. in one of the channels 
are denoted. The tetrahedra u-ith apexes oriented upwards are denoted b:,; a full line joining 
the tetrrihedrrtl cation rtnd the oxygens. 'J'he unoccupied position of the centrril cation is 
denoted v.s. The transformed coordinate system X'Y' (bnsic veetors a', b') wns used for 
graphic representntion of the polyhedra (Figs. 7 ). 

Fig. 7. Pair of coordinntion polyhedra in the thomsonite structure within the framework of a unit 
cell (view in direction [IIOJ). The relative contributions C; (max C1 = 100 %) to the
effective coordination number nre denoted next to the individual bond lengths. The water 
molecules are denoted W, the length scale is given in tenths of nm. 

Fig. 8. Coordiru�tion polyhedron in the structure of thomsonite within the framework of the unit 
cell (view in direction [OIOJ). The relative contributions C; (max C1 = 100 % ) to the 
effective coordination rmmber nre denoted ne1·t to the individua.l bond lengths. :l.'he water 
molecules are denoted W, the length swle is given in tenths of nm. 

Fig. 9. Projection of crystttl structure �f gonnardite to the XY plane. The unit cell and atoms 
together with writer molecules (W) belonging to coordination polyhedra. in one of the 
channels are denoted. The tetmhedra with apexes oriented upwards fire denoted with a full 
line joining the tetrahedral cation and the oxygens. The tra.nsformed coordinate system X' Y' 
(basic vectors a', b) wris used/or graphic representrttion of the polyhedra (Figs. JO and 11). 

Fig. 10. Pair of coordination polyhedra in the structure of gonnardite within the frameu·ork of 
a unit cell (view in direction [lIOJ). The relative contributions C1 (max C1 = JOO %) 
to the effective coordination number are denoted next to the individual bond lengths. The 
writer molecules are denoted W, the length scale is given in tenths 'Jf nm. 

Fig. 11. Coordinnt-ion polyhedron in the structi.re of gonnardite within the framework of a unit 
cell (view in direction [IIO]). The relative contributions C1 (max C1 == 100 %) to the 
effective coordination number are denoted next to the ir>dividual bond lengths. The ,enter 
molecules are denoted W, the length scale is given in tenths of nm. 

Fig. 12. Projection of crystril structure of edingtonite to the XY plane. The unit cell and atoms 
together with wnter molecules (W) belonging to the coordination polyhedra in one of the 
channels rire denoted. The tetrahedra with a.pexes oriented upwards rtre denoted by a full 
line joining the tetra.hedral cation nnd the oxygens. 

Fig. 13. The coordination polyhedron in the structure of edingtonite within the framework of a unit 
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cell (view in direction [l00]). The relative contributions C1 (max C1 = 100 % ) to the 
effective coordination number are denoted next to the individual bond lengths. The Willer 
molecules are denoted W, the length scale is given in tenths of nm. The i·alues of G1 u•e-re 
calculated ft'om the crystal structure data, given in [ l 2]-a) and [8]-b. 

Fig. 14. Values of the individual bond lengths d1(�1-A) in the channel polyhedra of natrolite, 
gonnardita and two edingtor.ites. The central cations of the polyhedra are denoted in 
brackets. The bond lengths are ordered according to their increa.�ing values so that the 
number of the j = 1 ligand corresponds to the smallest wlue of d(M-A). 

Fig. 15. The values of the individual bond lengths d,1(M-A) in the chrmnel 1,olyhedt'a of scolecit�, 
thomsonite and gonnardite. The central cations of the polyhedra Me denoted in brackets. 
The bond lengths are ordered according to their increasing values so that the number 
of the j = l 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 anrl cros11es 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 BJ in each channel of polyhedra are connected 
with a dotted line. 

Fig. 17. Bond strength sum curves in channel polyhedra of the zeolites in que,,tion, expressing the 
gradual increase in the total bond strength corresponding to the ce1itral mt·ions and due to 
gradual addition of the BJ values by the individual ligands. The numbers of ligands cor
respond to the numbers in Figs. 14 and 15. 

ADSORPTION FROM SOLU TION AT THE SOLID-LIQU ID INTERF A CE 

(Adsorpce z roztokti na rozhrani pevne a kapalne faze). Edited by G. D. Parfitt, C. H. Rochester 
416 str., Academic Press Ino. Publishers, Orlando, Florida, 32887 USA, 1985. Cena 79,50 I 

Adsorpcni jevy ne. rozhrani pevne a kapalne faze hraji neobycejne vyznamnou roli v mnoha 
technologiich vcetnt'I tochnologie silikatti a setkame so s nimi, aniz si to casto uvedomujeme, 
v nasem kazdodonnim zivote. Ovlivnuji stabilitu jilovych suspenzi, anorganickych pojiv, 
barev, leciv, kosmetickych pi-ipravkti, potravin, herbicidti ap., vyuziva so jich pri odbarvovani 
tekutin cukernych etav, vina, piva, k separaci latok chromatografickou metodou, pfi hotoro
genni katalyze a uplatimji so vyznamne i pri korozi, smaceni pevnych povrchu, mazani sou
castok strojti a pri mnoha dalsich procesech. 

Kniha pojednavajici o teto tematice jo rozdelena do dvou casti. Prva se zabyva adsorpci 
neelektrolytti, druha adsorpci elektrolytu. V obou castech jsou venovany samostatne kapitoly 
adsorpci malych molekul, adsorpci povrchove aktivnich latok a adsorpci polymorti. Jednotliva 
stati napsali vynikajici odbornici a kniha prinasi obraz o soucasnem stavu poznani. Siroky 
okruh ctene.ru zde nalezne nova poznatky a inspiraci pro praci v teto vyznamne vedni oblasti. 

V. Satava 

THERMAL ANALYSIS, editor 2. D. 2ivkovic, Collection of Papers, No 7261-101, 
vydany Teohniokou U niveraitou, Fakulta v Boru, Jugoslavia 1984, 273 str. 

Kniha byla vydana jugoslavskou skupinou termoa.nalytiku pod vedenim edicniho kruhu 
vedockeho zurnalu ,,Collection of Papers" za pomoci kologti z lleskoslovenska, Madarske., 
Polska e. Rumunska. Cilem publikaoe bylo seznamit jugoslavskou verojnost se soucasnym 
stavem vedookeho odvetvi za hranicemi a zarovon konfrontovat jugoslavskou iikolu termicke 
analyzy se svt'!\tovou urovni. Pfostoze jde o prvni pokus tohoto druhu ma kniha vytecnou 
urovei1 a lze ji doporucit viiem odborniktim zabyvajicim so teorii nebo aplike.comi termicke 
analyzy. Obsah je rozdelen do 10 kapitol napsanych 13 spoluautory v naslodujicich ctyi'ech 
blocioh: 

i) Pristrojove a teoreticke aspekty (N. Smajic, F. a J. Paulikove), 
j) Termodyna.mika (M. Nevfiva, J. Sestak, 2.D.1:ivkovic), 
k) Kinetika (J. Zsako, J. Py,iiak, V. Dondur),
1) Aplikace (S. Janjic, G. Rasulic a P. a N. Bukovcovi) 

Knihu lze doporucit jako doplnek oxistujicioh knih o tormicke analyzo, zejmena pro poti'eby 
epecialniho studia. 

J. Sestak 
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