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Vénovdni: Ing. Slavomiru Duroviéovi, CSc., na pocest jeho celozivotni prdce v oblasti polytypismu a jako
vijraz vdéénosti autora, kteryj byl k sepsdni tohoto éldnku podnicen S. Durovicem v souvislosti s pracemi na

éeské a slovenské krystalografické terminologii.
KRYSTALY A JEJICH NEDOKONALOST

Dne 19. bfezna 1990 se v ¢asopisu Current Con-
tents of the Physical, Chemical and Earth Sciences
objevila zprava [1] o velkém ohlasu knihy Hosemanna
a Bagchiho “Direct Analysis of Diffraction by Mat-
ter” [2]. Tato monografie pojedniva o parakrysta-
lech a poruchach idealni krystalové struktury a sku-
teénost, Ze od svého vydani v roce 1962 byla citovdana
celkem 775-krat, svédéi o tom, jak jej problemati-
ka parakrystalinity a defekti krystalové struktury
zavazna.

Pravidelnost a symetrie vnéjsiho vzhledu krysta-
li inspirovala prestavy o pravidelnosti atomové struk-
tury prevnych latek jesté davno pfed tim, nez ji bylo
mozno pomoci rentgenovych paprski experimentalné
prokazat. Po objevu difrakce Rontgenova zafeni v
roce 1912 se zahy nashromazdilo innoho informaci
o krystalickych strukturach latek. Potvrdilo se , Ze
pravidla, podle nichZ jsou stavebni souéasti ve struk-
tufe krystalli uspofadany, jevi pozoruhodnou syme-
trii, jesté mnohem bohatsi nezli je symetrie niorfolo-
gickd. Soucasné se vsak také zjistilo, Ze redlna struk-
tura, tj. skuteéné uspofddani atomu v krystalech, a
to i v krystalech s velmi pékné vyvinutymi vnéjsimi
tvary, jevi fadu nepravidelnosti a odchylek od téchto
zakontl, a Ze mnohé tuhé latky maji strukturu, jez je
jenom malo pravidelna a blizi se svym charakterem
spiSe struktufe kapalin.

Pravidelnost je nepochybné rozhodujicim rysem
vnitini struktury krystalickych latek, ale tato pra-
videlnost neni absolutni. Je jenom pfiblizna a to
oznaéeni “pfibliznd” v sobé zahrnuje fadu aspektu,
o nichz chceme v predkladaném élanku referovat.
Velky vyznam odchylek od idedlni krystalové struk-
tury si uvédomil uz Max von Laue, objevitel difrakce
rentgenového zafeni na krystalech, ktery ve 3. vyda-
ni své knihy “Roentgenstrahlinterferenzen” [3] pise
“es ist sogar, man konnte fast sagen, eine neue
Wissenschaft entstanden iiber die Kristallbaufehler
und ihre Folgen”. A tato zavaZnost vyvstane jesté
naléhavéji, kdyz chapeme celou otazku v kontextu
materidlové technologie a krystaly jenom jako jednu
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skupinu latek, s relativné pravidelnou vnitfni struk-
turou, mezi ostatnimi materidly, jejichZ struktura je
méné pravidelna. Pfitom odchylky od idealni krysta-
lové struktury jsou dulezitym faktorem, jenz spolu-
uréuje vlastnosti materiali.

CO JSOU TO VLASTNE PARAKRYSTALY

K pojmenovani latek, jejichz vnitini struktura
pokulhdva za dokonalosti idedlnich krystali, se uziva
poviechné oznaéeni “parakrystaly”. Ve Webstrové
slovniku éteme: “Paracrystal = a solid body with
less than the three-dimensional order characteristic
of a true crystal” [4].

Vedle tohoto obecného pojeti se vsak nékdy
pojmim “parakrystal” a “parakrystalinita” pfisuzuje
jesté jiny, zvlastni (uzsi) smysl. Tak napfiklad
u organickych polymeru rozumi néktefi badatelé pa-
rakrystalinitou podil amorfni (neuspofddané) faze
ve smési s krystalickou (uspofddanou) slozkou [5].
R. 1933 zacal Rinne pouzivat nazev “parakrysta-
ly” také pro mezofize, (kapalné krystaly) [6]. Toto
oznaceni se vzilo a dodnes se tu a tain pouzivd [7].
Odrazi skuteénost, ze struktura kapalnych krystaln
pfedstavuje uréity kompromis mezi pravidelnym
uspofddanim molekul, jak je nalézdme u krystalu,
a nahodnym, nepravidelnym uspofadanim stavebnich
souéasti u latek amorfnich.

Rolf Hosemann zasvétil cely svij Zivot
zkoumani struktury “nedokonale krystalickych” latek
difrakénimi metodami. Zabyval se pfedevsim orga-
nickymi polymery a koloidy a odvodil, jakd musi byt
struktura téchto latek, aby difraktovaly (rtg zafeni,
elektrony nebo neutrony) tak, jak to bylo v labo-
ratofich zméfeno. Svij model nazval r. 1950 “pa-
rakrystalem” [8, 9]. Dalsi prace prokazaly, Ze ne-
jen polymery a koloidy, ale prakticky vsechny pevné
latky jsou sloZeny z téchto parakrystali (mikropara-
krystali), které se od sebe lisi pouze kvantitativné
hodnotou jistych parametri, jez strukturu té které
latky é&iselné specifikuji. Tak bylo popsdno jak se
konkrétné lisi struktura redlnych pevnych latek od
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Obr. 1. Schematické zndzornéni struktury krystalu (a)
a parakrystalu (b) ve dvojrozmérném prostoru; uzly sité
predstavuji jednotlivé atomy.

idedlnich krystalt v kategoriich velice obecného a uni-
verzalniho Hosemannova modelu parakrystalu.

HOSEMANNOVO POJETi PARAKRYSTALU

Na rozdil od idedlniho stavebniho principu
krystali — pfisné poziéni periodicity, je zpusob
vzidjemného ulozeni “nejblizsich sousedi” (bunék,
molekul, atomi) ve struktufe parakrystalu podle Ho-
semannova pojeti [8, 9, 2, 10, 11] v zdsadé stocha-
sticky. To znamend, Ze se méni v uréitych mezich,
kdyz pfechdzime od jednoho péaru sousednich motivii
k druhému (obr. 1). I kdyz tyto odchylky nejsou vel-
ké, kumuluji se, piejdeme-li od “nejblizsiho souseda”
ke 2., 3. a 4. sousednimu motivu, takze poloha n-tého
motivu vzhledem k vychozimu (“nultému”) motivu
bude uz pak ndhodna. Zatimco struktura (idedlniho)
krystalu je “globalné” periodickd, jevi struktura para-
krystalu pribliznou periodicitu jen lokalné, do uréité
vzdalenosti od (libovolného) uvazovaného atomu.

Oznaéime-li jako h(z)dz resp. hq(z)dz pravdé-
podobnost toho, Ze vzdalenost mezi nejblizsimi souse-
dy podél uréitého sméru x lezi v intervalu (z, z+dz),
a jejich prumérnou vzdalenost jako a, pak

/oooh(:z:)dz:=1,

/Ooo (z—a)h(z)dz=0.

(Prvy integrdl vyjadfuje skutenost, Ze settenim
pravdépodobnosti h(z) pro viechna nezédporna z do-
staneme jednicku jakozto pravdépodobnost jistého je-
vu. Upravou druhého integrdlu dostaneme zndmy
vztah

00 00
/ :ch(:z:)d:c:a/ h(z)dz=axl=a
0 0

pro aritmetickou stfedni hodnotu vzdalenosti £ mezi
nejblizsimi sousedy). Hustota pravdépodobnosti pro
vzalenost druhych sousedi je

hz(z)=/0°°h(y)h(a:—-y)dy:h*h(:c),

h{x)

la)

Z(x)

a 2a 3a 4a
Obr. 2. Rozdélent h(z) vzddlenosti nejblizsich sousedi (a)
a pdrovd distribucnf funkce Z(z) strukturnich motivi (b)
jednorozmérného parakrystalu. Idedin{ krystal je meznim
pripadem parakrystalu s prisné periodickou strukturou, pro
ktery h(z) = 6(z —a) a Z(z) = 3.7 _6(z —na) (sipky

, Y N===00
2ndzoriiuji 6-funkce).

pro n-té sousedy pak &ini
hn(z)= hxhx---xh(z).
n — krat

Pérova distribuéni funkce (autokorelaéni funkce)
strukturnich motivii Z(z) ma tvar

Z(z) = 6(z)+ ) _ hn(2) + D hn(~2);

n=1 n=1

vyjadfuje pravdépodobnost Z(z)dz toho, Ze ve
vzdélenosti £ € (z,z + dz) od (libovolného) daného
strukturniho motivu se nalézd né&jaky jiny motiv
struktury parakrystalu. Maxima, popisujici rozdéleni
vzdélenosti nejblizsich sousedd, druhych sousedu,
tfetich sousedu atd., jeZ svou superpozici autokore-
la¢ni funkeci vytvéfeji, jsou ¢im déale tim §ir§i a méné
vyraznd, az posléze splynou v jedinou konstantni hod-
notu — jakakoli zdkonitost v uspofadédni na dalku vy-
mizi. Je to znazornéno na obr. 2 a také v tabulce I,
kde jsme za hustotu pravdépodobnosti pro vzdalenost
nejblizsich sousedl polozili

h(z) = K exp [_—1rK2 (z - a)z]
Parametr K vyjadfuje stupeii uspofddanosti struktu-
ry: ¢im mensi je K, tim je variabilita
B fj:: h(z)d=z fj:: h(z)dz 1
~ max[h(z)] h(a) K
Silik4ty &. 1, 1992
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Tabulka I

Rozdéleni vzdilenosti kn(z) n-tych nejblizsich
sousedil a integrdlni sitka s, tohoto rozdéleni
jakoZto charakteristika jeho variability

n ha(z) Sn

1 K x exp [-—1rK2 (:z:—a)z] 1xK!
2 52- X exp [_7.-523 (z — 20.)2] V2x K1
3 % X exp [—wl‘; (z - 3a)2] V3x K!
n é‘; X exp [—W% (z - na)z] Vax K1

rozdéleni h(z) vzdélenosti mezi nejblizsimi sousedy
vétsi, tim hufe je struktura uspofiddna; naopak,
pro velké hodnoty K pfejde Gaussovo rozdéleni h(z)
v Diracovu distribuci 6(z)

Kh-r»%o h(z) = Klgréo K exp [——11'1'{2 (z = a)z]
=é6(z—a)

s nulovou variabilitou. Autokorela¢ni funkce struk-
turnich motivu je pak tvofena nekoneénou periodic-
kou soustavou §-piku

+o00
I{ll_{lgoZ(m) = Z §(z — na)
n=-00
a Hosemannuv parakrystal v tomto meznim pfipadé
(X = o0) nabude idedlni krytalovou strukturu (srov-
nej obr. 2).

Smérové distribuce I(b) intenzity zafeni (ki-
nematicky) difraktovaného libovolnou strukturou je
obecné uréena Fourierovou transformantou autokore-
laéni funkce Z(z) prostorového rozlozeni jednotlivych
stavebnich motivi této struktury

+00
I(b) [_m Z(z) exp[—2wibz]dz .

Pro difrakci na (nekoneéném jednorozmérovém) pa-
rakrystalu tedy mame

I(b) < 14 Y H™(b)+ Y [H* )" ,

n=1 n=1
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kde

+00 '
H(b) = / h(z) exp[—2wibz]dz

—00

a H*(b) je funkce komplexné sdruzend k H(b). Po-
lozime-li

h(z) = K exp [—7rK2 (z— a)z] )

pak
b2
H(b) =exp [—27riab - ”}'{'2']
a
1—p2
1(8) o 14+p2— 2ppcos 2wab’
piiéemz
b2
p = exp [—WE] = exp [——27rzb2A2]
a

2 oo 2 1
A =[_°° mh(m)dw:m

je rozptyl vzddlenosti nejblizsich sousedu. Difrakto-
gram parakrystalu je tvofen soustavou rozsifujicich
se reflexi viz obr. 3.; (integralni) sitka h-tého z nich
jest

2
sh=1 («hé) :
a a

v piipadé, Ze parakrystal ma koneénou. velikost (ko-
neény pocet N strukturnich motivu), plati

1]1 A\?2
6b_z[ﬁ+(7rh-a—) ] .

Podle hodnoty distorzniho parametru

1)

g=2 ()

a
se méni charakter difraktogramu a Hosemanniv mo-
del je takto schopen postihnout siroké spéktrum latek
od idedlnich krystali az k materidlim amorfnim: “Li-
ke Dante ... descends from the heaven of perfect cry-
stalline order, through the purgatory of random dis-
placements to the hell of utter chaos” - jak fikd M.F.
Perutz v pfedmluvé k Vajnstejnové monografii [12].

PARAKRYSTALICKY MODEL NADMOLEKULARN{
STRUKTURY MATERIALU

Mnohé rozbory piesvédéivé prokézaly, ze Hose-
manniv model dokonale vysvétluje vzhled difrakto-
gramu nejruznéjsich organickych polymeru [13, 12,
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Obr. 8. Difrakce na jednorozmérném parakrystalu, ve

kterém je stredni vzddlenost nejblie sousedicich struk-
turnich motivii a a stupesnt distorze g (h je Fdd reflexe):
(a) g = 0 - idedlni krystal; (b) 1% < g < 5% - or-
ganické polymery; (c) 6% < g < 10% - taveniny, skla;
(d) g > 10% - amorfni ldtky.

5, 14 - 37], biologickych materidlu [38, 39], grafi-
tu [40, 41], kovi a slitin [42], skel [43 — 45], ion-
tovych krystalii [46], koloida [47] a katalyzatord [48
—~ 53). Neni to vsak jenom analyza difrakce rtg
safeni, elektronti a neutront rozmanitymi materialy,
ale také elektronova mikroskopie, kterd dokazuje, ze
“stavebnimi buiikami” struktury vétsiny kondenzo-
vanych latek jsou parakrytaly [54 - 57]. Parakrys-
talickd struktura pak zdsadnim zplisobem ovliviiuje
vlastnosti pfislusnych materidlt resp. propujéuje jim
pravé ty vlastnosti, jez jsou pro jejich funkci v tech-
nice a v pfirodé rozhodujici. Ptikladem muze byt
zelezo, které se pouziva jako katalyzator pfi vyrobé
¢pavku pfimou syntézou: Rekukei se z magnetitu
s piimeési asi 3% Al;03 vyrobi a—Fe s endotaktickymi
molekuldrnimi inkluzemi AlsFeO4 jez zpusobuji pa-
rakrystalické distorze, jakési kandly a Stérbiny, které
podstatné zvétsuji specificky povrch Zeleza, zvysuji
jeho reaktivitu a stabilizuji jeho strukturu vuéi sin-
trovani pfi vysoké teploté (kolem 500°C) pfi niz
syntéza ¢pavku probihd. Apatit v kostech mize
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Obr. {. Parakrystalické fluktuace polohy strukturniho mo-
tivu se zvétsuji s odmocninou poctu sousedi, které ten mo-
tiv oddéluji od dané referenéni pozice.

A a

plnit Wéinné svou biologickou ilohu fizeni vymény
vapnikovych iontu jen diky tomu, Ze je tvofen para-
krystaly. Mechanické vlastnosti lidskych vlasii jsou
citlivé na zmeény parakrystalické struktury aktinu,
proteinu, ktery se nachdzi ve vlasech ... To vie ak-
centuje zasadni vyznam pojeti mikroparakrystalinity
Jjako univerzalniho modelu nadmolekuldrni struktury
litek v kondenzovaném agregdtnim stavu [58], jenz
adekvatné vysvétluje jejich vlastnosti.

Pfi¢inou parakrystalinity jsou dislokace, které
narusuji, “pofddek na dalku” [59]. Pozi¢né pe-
riodickd struktura idealniho krystalu je témito li-
nearnimi poruchami rozdrobena na bloky, oblasti,
jez jsou strukturné nekoherentni, to znamena, Ze
vzajemna poloha strukturnich motivi ve dvou blocich
je zcela ndhodna [60, 3). Ale sni v ramci jedno-
ho bloku (“mezi dvéma dislokacemi”) nejsou struk-
turni motivy ulozeny zcela pravidelné. V disledku
kolektivniho wéinku vsech okolnich dislokaci dochazi
totiz k jisté nepravidelnosti i v rozlozeni blizkych
sousednich motivii (k naruseni “pofddku na blizko”)
a tato nepravidelnost je tim vétsi, ¢im vice jsou mo-
tivy od sebe vzdaleny. Ztrata strukturni koherence
se tedy nedéje ndhle (skokem), ale postupné s narts-
tajici vadalenosti, jak to popisuje Hosemanniiv model
struktury parakrystalu.

Kdyz parakrystal roste (nap¥. z taveniny) a zvét-
Suje se, distorze se kumuluji a pnuti, jez v dusled-
ku toho vznika, ovliviiuje energetickou bilanci tim
vyraznéji, ¢im je mikroparakrystal vétsi. Je-li stfedni
fluktuace vzdélenosti mezi nejbliZsimi sousedy A, pak
pro vzdalenost mezi sousedy, které oddéluje n jinych
motivi, &ni fluktuace uz Ay/n (obr. 4). Energie
vznikld tangencidlni deformaci v n-té uzlové roviné

Silikaty &. 1, 1992
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AG
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Obr. 5. Volnd entalpie AGv kubického parakrystalu s N°
strukturnimi motivy.

(100) kubického parakrystalu s N3 strukturnimi mo-
tivy bude imérna kvadratu fluktuace A%n a poétu
motivii v roviné N2. Pro cely parakrystal dostdvame
pak distorzni entalpii integraci

N
3
AGp=3 AN%A%ndn = ~AN%a?g?,
n=0 2
kde A je konstanta \imérnosti, a stiedni vzdalenost
nejblizsich strukturnich motivi a

A
9=—

a
distorzni parametr (2). Distorzni energie parakrysta-
lu tedy opravdu vyrazné roste s jeho velikosti. Cel-

kova entalpie
AG = 6N2%a%c + N3a3AGv + g—AN4a292

(o je specifickd povrchova energie a AGy < 0 je
tvorna entalpie jednotkového objemu) nabude mini-
ma pfi

AGva
2
|14 1__32Aa'_q _|,
a? (AGvy)
jez definuje rovnovdinou velikost parakrytalu

(obr. 5). Po jejim dosaZeni se rust parakrystli za-
stavuje, nebot' nahromadénd distorzni energie (spolu
s energii povrchovou) vyéerpd hnaci silu rustu, repre-
zentovanou exotermnim pfispévkem objemové ental-
pie N3a3AGy. Relativni fluktuace vzdéalenosti me-
zi dvéma rovnobéZnymi sténami, které vymezuji ta-
kovy parakrystal, je gV/N = AV/Na~1. Jak N (veli-
kost mikroparakrystalkii), tak g (jejich dostorze) byly

Silikity &. 1, 1992

uréeny pro velké mnozstvi riznych litek na zakladé
zméfeni dhlové zavislosti sitky jejich difrakénich ma-
xim (1) a bylo zjidténo, Ze pro naprostou vétsinu ma-
teridli (keramika, kfemenné sklo, polovodiée, iontové
krystaly, kovy a slitiny, grafit, organické polymery,
katalyzatory) €ini relativni nerovnost (“hrbolatost”)
povrchu mikroparakrystali gV N asi 15%. Toto em-
pirické pravidlo gv/N = konstanta (0,15 % 0,05) [61,
62] vyjadfuje novy zdkon fyziky pevnych litek, jenz
byl objeven prévé v souvislosti se studiem nedokonale
krystalickych latek a s formulaci Hosemanova modelu
jejich struktury. Plny vyznami. tohoto zdkona a jeho
dalsi mikrostrukturni souvislosti (tak napf. z roviice
(3) vyplyva, ze velicéina

AGva' 14+.]1- 32A0'gz_ =g’N

44 a? (AGy)®

ma byt pro viechny pevné latky pfiblizné konstantni)
nejsou jesté probadany.

Piicinou parakrytalinity, tedy rozruseni “pofad-
ku na dédlku”, mohou byt nejen dislokace, které se ge-
neruji pfi ristu (z taveniny nebo plynné faze), ale také
zéfeni (napfiklad bombardovéni urychlenymi ionty
& expozice v jaderném reaktoru) nebo mechanickd
deformace, difuze a fizové transforamce. Kombi-
naci téchto tfi posledné jmenovanych procesu muze
dojit az k uplné amorfizaci krystalickych latek (“solid-
state amorphization” — moderni technika vyroby ko-
vovych skel [63, 64]). Takto se téz vysvétluje su-
perplasticita keramickych materidla [65, 66], jez je
dalsim technologicky vyznamnym a perspektivnim je-
vem podminénym parakrystalinitou.

PARAKRYSTALINITA KAPALNYCH KRYSTALU

Kapalné krystaly [67] jsou latky, které jiz svym
ndzvem vyjadfuji, Ze jsou jakymsi hybridem' mezi
krystaly — idedlné pravidelnou vnitini strukturou -
a kapalinou — strukturou, jez jakoukoli pravidelnost
postrada. Friedel je nazyv4 mezofizemi [68] a Rinne
dokonce pfimo parakrystaly [6]. “Parakrystaliénost
téchto parakrystali” (nepravidelnost vnitini struktu-
ry kapalnych krystali) je specificky anizotropni: v ur-
¢itém sméru (resp. v uréitych smérech) jsou moleku-
ly uspofddany pravidelné, jako v krystalech, v jiném
sméru (resp. smérech) tak nepravidelné jako u kapa-
lin. Je to zpusobeno vyraznou anizotropii tvaru mo-
lekul, které jsou u vétsiny kapalnych krystali linedrni
(kalamitické, tj. nematické, smektické a cholesterické
mezofaze) nebo destickovité (diskotické kapalné krys-
taly), & vyraznou anizotropii vazby téchto molekul
(mezofaze pyramidalni, kolumnarni, stylické a fazmi-
dické) [69 - 76].

V Hosemannové modelu jsou kapalné krystaly
popsany tenzorovym distorznim parametrem

o=k k=129
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kde a; je stfedni hodnota vzdalenosti nejblizsich sou-
sedil ve sméru a; a A;y, je sttedni fluktuace primétu
radiusvektoru a; do sméru ay,.

PARAKRYSTALY A KVAZIKRYSTALY

R. 1984 se objevila prvni zprava o latkach, jejichz
struktura neni vytvofena pariodickym opakovinim
jediné zdkladni buriky, jako je tomu u krystalt, ale
kvaziperiodickym uspofddanim nékolika (minimalné
dvou) bunék [77]. Tento stavebni princip umoziuje,
aby nové latky — jimZ se zacalo fikat kvazikrystaly
— jevily symetrii, kterd je u krystali nemozna — aby
napf. mély pétiéetnou osu symetrie [78 — 85]. Struk-
tura kvazikrystali je mnohem méné pravidelna nez
struktura krystali (namisto periodicity kvaziperiodi-
cita, oproti jediné zdkladni burice nékolik zakladnich
bunék) a podle obecného Webstrova pojeti [4] bychom
vlastné méli chapat kvazikrystaly jako zvldstni druh
parakrystali. A to je také v souladu s nenhovéjsimi
nazory na podstatu kvazikrystalinity [86]. Ostatné
nazev “kvazikrystal” pouzivali v minulosti néktefi ba-
datelé jako synonymum pro parakrystaly [87 — 89].
Po roce 1984 se vsak jménem “kvazikrystaly” ozna-
¢uji pravé jenom ony nové latky, pro jejichz struktu-
ru je specifické kvaziperiodické uspofddani nékolika
zdkladnich bunék.

Ze kvazikrystaly byly od samého pogatku
pojimény jenom jako uréitd nepravidelnost, odchylka
od standardniho, krystalického pofadku, to se pro-
jevilo uz tim, Ze se o nich mléky pfedpoklddalo, Ze
jejich existence je jenom Easnd, Ze jsou to latky ne-
stabilni. Nejnovéjsi teoretické rozbory vsak prokazaly
mimo jakoukoli pochybnost, Ze zédkladni stav systémi
éastic, jez na sebe pusobi silami kratkého dosahu,
pii absolutni nule muze byt kvazikrystalicky [90 -
93]. Tak byl prolomen letity “monopol krystalického
fadu”, o némsz se tradovalo — aniz by to nékdy nékdo
dokazal - Ze je jedinym moznym zdkladnim stavem:
“non crystalline equilibrium materials such as quasi-
crystals ... are not aberrations, but rather should be
expected” [94]. Nicméné je skuteinosti, Ze vétsina
latek pii sniZovani teploty ke krystalickému stavu
konverguje, a proto je tfeba vysvétlit pro¢ se u kva-
zikrystalickych latek prosadi uréity nepofadek, stav,
jenz je mnohem méné uspofddany nez jak je tomu
u krystalu.

Divodem je konkurence mezi vzdjemné proti-
kladnymi pozadavky, které na uloZeni atomi klade
jednak pofddek na blizko, jednak pofddek na dalku
[95 — 97]. Pofddek na blizko, ktery lze u mnoha tave-
nin a skel velmi dobfe popsat modelem tuhych kouli,
obsahuje fadu motivi, jez jsou ruznymi fragmenty
ikosaedru. Ikosaedrickd konfigurace md totiz v po-
rovnani's jistymi zplisoby uspofadani nejnizsi ener-
gii. KdyZ vsak tavenina tuhne, ikosaedrické zarodky
rostou a stdvaji se energeticky nevyhodné. Ani ikosa-
edr slozeny z pouhych 13 atomi (stejné velkych kouli)
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neni totiz dokonaly. Mezi 12 atomy, které tvofi jeho
povrch, zlistanou malé mezery, takie kazdy atom je
od svych sousedii na povrchu asi o 5% déle nez od
stfedového atomu ikosaedrického klastru. To zvysuje
energii skuteéné konfigurace v porovnani s idedlni iko-
saedrickou konfiguraci, jez je z geometrickych duvodua
nedosaZitelna. A kdyz zatneme snizovat teplotu ta-

. veniny a zarodky porostou, budou mezery v nové

“nabalenych” povrchovych vrstviach stale §irsi a spe-
cifickd energie klastri se bude zvétSovat. Posléze
se stane. vét§i nezli napfiklad u kubické & hexa-
gonalni konfigurace, kterd 'se pfi dalsim tuhnuti ta-
veniny prosadi; nebot’ jeji specifické energie je kon-
stantni a pfi ristu zdrodku se — na rozdil od spe-
cifické energie ikosaedrickych klastri — nezvétsuje.
Takto, periodickym opakovanim pfislugné zakladni
buiiky pak vyroste krystal, kubicky, hexagondlni ne-
bo jiny. Nékdy vsak - podle chemického sloZeni
a zpusobu tuhnuti — se lokalni ikosaedricka struktu-
ra zachovd a pfi rustu klastri se na mista vakanci,
jez na jejich povrchu vznikaji, dosazuji dalsi ato-
my. Dokonaly ikosaedr je tvofen 20 étyistény; kazdy
étyfstén — to jsou &tyfi atomy, stejné velké dotykajici
se koule. Kazdd hrana resp. vazba je spoleéna
péti &tyisténim. Redlné ikosaedrické klastry jsou
slozené z mirné deformovanych &tyfsténd; vétsina va-
zeb je sice opét sdilena péti ¢tyfstény, ale st jenom
¢tyfmi. A aby se vyplnily mezery, jez pfi ristu iko-
saedrickych klastri vznikaji, musi byt asi 10% vazeb
sdileno Sesti &tyistény (obr. 6). Vsechny SestiCetné
a Ctyféetné vazby se ve struktufe uspofddaji podél
¢ar, jez nazyvame disklinace [98, 99]. Disklinace,
ve kterych jsou shromazdény veskeré odchylky od
ikosaedrického pofadku na kratkou vzdalenost, tvoii
rozhrani, jakési “spary”, jimiz jsou od sebe oddéleny
jednotlivé stavebni buiiky. Buiiky jsou klencové, dvou
typu a jejich aperiodické uspofdddni (definované dis-
klinagnim sitovim) ma ikosaedrickou symetrii. Takto
vznikne ikosaedricky kvazikrystal.

Cenou za rozsifeni lokalni ikosaedrické symetrie
rustovych zarodkd na cely makroskopicky kvazikrys-
tal je tedy dalekosdhla rekonstrukce vniténi struktu-
ry. K té zpravidla za obvyklych podminek chlad-
nuti nemuize dojit, a proto je kvazikrystalicky stav
mnohem spiSe vyjimkou heZ pravidlem; proto byly
kvazikrystaly zpozorovdany aZ v roce 1984. Uspora-
déni zdkladnich bunék, jez tvofi strukturu kvazikry-
stalu, neni periodické ale kvaziperiodické, coZ zna-
mena, Ze okoli kazdé buiiky je jiné, podle toho kde
se nachazi. Aby celkova struktura kyvazikrystalu byla
rovnovazna, to znamend, aby okoli kazdého atomu
bylo ve viech buiikdch stejné, musi pfi rustu kva-
zikrystalu dojit k hromadnym pfesunim atomi na
dlouhé vzdélenosti. Pokud se vSechny tyto pfesuny
neuskuteéni — a aZ na malé vyjimky [100, 101] se to
opravdu nestihne — budou se ve struktufe hromadit
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(a)

Obr. 6. Konfigurace atomi v kondenzovaném aglomerdtu
édstic lze chdpat jako tésné uspordddni mirné deformo-
vanyjch étyrsténd, jez sdileji spoleéné vazby. Vétsina vazeb
Jje spoleénd pro pét étyrsténd (a), které dohromady tvori
fragment ikosaedru. Aby se vyplnily mezery, jez v sestavé
takovyjch ikosaedri nakonec vidycky zistanou, musi byt
nékteré vazby sdileny sesti étyrstény (b), které dohroma-
dy tvori fragment télesa, jez je podobné ikosaedru, ale md
Jestiéetnou osu symetrie.

mikropnuti [102, 103, 84, 78, 85] obdobné jako distor-
zemi v Hosemannové parakrystalu. Tato mikropnuti
limituji rist koherentnich oblasti a misto monokvazi-
krystalu dostaneme agregat mikroparakvazikrystala.
Parakrystalinita v Hosemannové pojetije tedy u kva-
zikrystali v disledku aperiodiénosti jejich struktu-
ry jesté vyraznéjsim a Gastéji se uplatiiujicim rysem
neZ u krystalii. Ostatné se v tomto pripadé jednd
o vyznamové “dvojvrstvou” parakrystalinitu, nebot’
1, idedlni kvazikrystaly jsou vlastné v &ir§im pojeti,
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jak jsme se o tom zminili na zaédtku této kapitoly,
latkami parakrystalick ymi.

“PARA" ZNAMENA “PROTI"?

Za 80 let, které uplynuly od objevu difrakce rent-
genovych paprskd, jez v roce 1912 pfinesla poprvé
pfesvédéivy dukaz o pravidelnosti struktury krystalq,
bylo shromazdéno o krystalech a o rjejich struktufe
mnoho informaci. Mimo jiné bylo zjisténo, ze pra-
videlnost struktury krystali neni dokonald. Ze se
— piisné vzato — v pfirodé 74dny opravdu dokonaly
krystal vlastné nevyskytuje a to, co v redlném svété
nalézdme, Ze jsou jenom parakrystaly — “nedokonalé
krystaly”.

Parakrystaly mé tedy smysl chipat spise jako
realizaci idedlu pfedstavovaného dokonalou krystalo-
vou strukturou nezli jeho protiklad. A jak jsme se
to pokusili struéné nastinit, mize parakrystalinita,
tj. odchylnost od pravidelné krystalové struktury,
nabyvat velké rozmanitosti vyrazii. Svét parakry-
rie idedlni krystalové struktury [104].
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POKYNY PRO AUTORY

Autof¥i piivodnich praci zodpovidaji za ptuivodnost
a vécnou spravnost svych praci. K uvefejnéni nemo-
hou byt pfijaty prace, které uz byly uvefejnény (nebo
zaslany k uvefejnéni) v jiném Easopisu a obsahuji v
podstaté stejné vysledky a zavéry.

Rozsah piivodnich jpraci nemd zpravidla pfte-
sdhnout 10 stran strojem. Rozsah kratkych pi-
vodnich sdéleni nemda pfesahovat 4 strany, rozsah
piehlednych referatii tieba dohodnéut piedem s re-
dakci. Prace z oboru aplikované analytické chemie
mohou obsahovat jen zakladni fakta; podrobny pra-
covni postup (ktery se neuvefejiiuje) je nutno pfilozit
k rukopisu prace. Autor je povinen poslat pracovni
postup zdjemcim na pozidani a tuto okolnost je
tfeba v praci vyslovné uvést.

Rukopis p¥ispévku psany strojem s dvojitou me-
zerou mezi fadky na bilém (ne priklepovém) papife
formatu A4 zasle autor redakci ve dvojim vyhotoveni.
Stranky rukopisu musi byt ocislované. V rukopisu
se zpravidla nic nepodtrhdva < tedy ani nadpisy, v
oduvodnénych piipadech vsak autofi mohou zvlast’
vyznatit tuzkou ta slova nebo pismena, kterd maji
byt vytisténa polotuéné (napf. vektory), a ta slo-
va nebo pismena, kterd maji byt vytisténa kurzivou.
Autory upozoriiujeme na CSN 880220 — Uprava
rukopisu pro knihy a ¢asopisy, na dodrZeni platné
odborné terminologie a doporucujeme, aby si pfed
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zapocetim prace na rukopisu prohlédli nékolik pos-
lednich &isel ¢asopisu a respektovali zptisob a celko-
vou tpravu podobnych élankd. V problematickych
pfipadech doporucujeme konzultovat s kterymkoliv
¢lenem redakéni rady.

Puvodni price a kratkd puvodni sdéleni jsou v
plném znéni publikoviny v angli¢tiné. Pokud autor
doda rukopis v angli¢ting, je nutno pfilozit i ¢eské
nebo slovenské znéni, aby mohla byt provedena ja-
zykova korektura. Pfeklady rukopist pfedloZenych
v narodnich jazycich zajist'uje redakce. Pro us-
nadnéni pfekladu doporuéujeme vepsat do kopie ru-
kopisu anglické odborné terminy, pokud jsou nato-
lik specidlni, ze pii pfekladu muze dojit k pouziti
méné vhodného terminu, a tim i k odchylce od
puvodniho smyslu textu. Pfednasky, pfehledné re-
ferdty a drobné pFispévky (zajimavosti, recenze knih,
zpravy o konferencich a osobni zpravy) jsou publi-
kovany v nédrodnich jazycich.

V rukopisu prdce musi byt uvedeno:

1. N&zev price, ktery ma byt vystizny a kratky.
Vénujte ndzvu mimofddnou pozornost.

2. Autor (nezkrdcené jméno i piijmeni, bez akad.
titulu a véd. hodnosti).

3. Nézev pracovisté (ne ve zkratkich) a jeho plnd
adresa véetné smérovaciho &isla.

4. Abstrakt, ktery méi sezndmit é&tendfe s do-
sazenymi vysledky, a proto musi byt konkrétni.
Nesmi obsahovat vice nez 150 slov, musi vy-
jadfovat vécnou a vyrazové tspornou formou
zdkladni pfinos price. Pokud .je aplikovdna
bézna metodika, neni \éelné ji bliZe popisovat.
Zasadné nevhodné je opakovat v ivodu abstrak-
tu to, co fika nédzev prace.

5. Vlastni text price. Redakce uvitd, pokud au-
tor dodd rukopis plvodni price v angli¢tiné.
Koncepce ¢lanku musi odpovidat jeho néplni.
Pro experimentdlni prace je obvyklé zdkladni
schéma:

a) Uvod, obsahujici obecné tvahy a literdrni
udaje nutné k pochopeni teoretického prin-
cipu prace.

b) Experimentdlni &ast, kde jsou uvedeny
pouzité latky i metodika a logicky sefazené
vysledky experimentu.

c¢) Diskuse, obsahujici interpretaci a zhodno-
ceni vysledk.

d) Zéavér, zduraziujici zejména vie nové, co
autorova prace pfindsi — ve struéné a
vystizné forme.





