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Az amorf anyagoknak rendszerint nincs hatarozott alakjuk, vagy ha igen, az
véletlenszert, esetleg mesterséges. Az asvanyvilag jellemzéen amorf anyaga
az opal, amely kovasav-kocsonyabol (gélbél) alakul ki. Megjegyzendé, hogy
mar az opalban is talaltak félszabalyos szerkezetet, mely kovasav-kocsonyaba
agyazott sziliciumoxid gémbsorokbodl allt. Az anyagnak az amorf allapota
rendszerint nem stabil, az anyag kristalyos allapotra toérekszik, és a
koriilmények alakulasatdl fiigg, hogy ezt mikor éri el. A kristalyos anyagokban
az atomok, ionok, ill. molekulak szabalyszerd, periodikus ,,hosszutavu” terbeli
elrendezédésben, a kristalyracsban foglalnak helyet, ilyen moédon a teret
szakaszosan toltik ki. A kristalyracs tbmegpontjai egy-egy iranyban pontsorok
mentén helyezkednek el (vonalracsot alkotva), majd ezek pedig racssikokba
(sikracsokba), végiil térracsba rendezédnek. A kristalyos allapot jellemzéje az
anizotrépia, ami azt jelenti, hogy olyan anyagi sajatsdgai is léteznek, amelyek
iranyfiiggbk, azaz szamszerii értékiik nem fiiggetlen attél, hogy milyen
iranyban mérjiik (ilyen példaul a torésmutato, az elektromos vezetéképesség, a
mechanikai tulajdonsagok stb.). Az egyes tulajdonsagok anizotrop viselkedése
fiigg az adott kristalyracs szimmetriajatol.

Ma mar eléggé ismertek a szerkezet és a kristalyalak k6zo6tti 6sszefiiggések.
Mintegy keétszaz éve, hogy a kristalyok alakjaval tudomanyos szinten is
foglalkoznak. A geometriai kristalytan elsé térvénye ma is érvényes: ,Egy
bizonyos anyag kristalyainak meghatarozott lapjai és élei altal bezart sz6g az
illeté anyagra jellemzé, allandé érték.” Ez a szégallandésag torvénye, s egyben
azt is jelenti, hogy a kristalyoknak - bar nem mindig idealisak - a torzult lapok
ellenére is mindig azonosak a lapszégeik. Egy kb6sOkristaly idealis esetben
szabalyos kocka, ez azonban torzulhat olyan moédon, hogy a kockara jellemzé
négyzetlapok helyett minden oldalon téglalapokat latunk. A lapszégek azonban
mégis derékszogek, vagyis az oldallapok 90°-ot zarnak be egymassal.

Elsésorban ismeretterjesztési célbol 6sszeallitott cikkiinkkel ezen szerteagazo,
igen érdekes, s6t esztétikai élményt is nyujté szakteriilethez kapcsoldédva, a
geometriai krisztallografia szamitégepes modelleket is alkalmazé bemutatasat
tiztiik ki célul, természetesen a teljesség igénye nélkiil, kivonatosan,
szelektdlva az ide vonatkozé ismerethalmazbél. Erzékeltetni szeretnénk azt is,
hogy a szemmel lathaté makroszkopikus és a legjobb felbontasu (pl. alagut)
elektronmikroszkopok segitségevel ,,elérhet6” szubmikroszkdpikus szerkezet
kozott milyen geometriai hasonlésagok, 6sszefiiggések fedezhetbk fel. Olyan
terbeli virtualis modellek készitésével is foglalkoztunk, amelyek jol
hasznalhatok a kristalyszerkezetek szemlélteté oktatasaban, tullépve a
tankonyvi lehetéségek keretein, viszont jol helyettesitve a kdltségesen épithetd
valés modelleket. Ezekrél készitett virtualis fényképeket is jelentés szamban
bemutatunk.



A kristalyrendszerek és geometriai jellemzéik

A kristalyracsokat transzlacios (eltolasi) mivelettel (jele: T) és mas szimmetria-
muiveletekkel dnmagukba vihetjuk. Jellegzetes szimmetria-mivelet a racsponton
athalad6 tengely korali forgatas. Megadhatdk olyan racsok, melyek egy-, két-,
harom-, négy-, és hatfogasu tengely korul - rendre 2xn, 2n/2, 27/3, 2n/4 és 2n/6
radiannal, vagy ezek egész szamu tdbbszdrésével - elforgatva dnmagukba viheték.
Ezeket a forgastengelyeket 1-, 2-, 3-, 4-, és 6-0s szammal jelOljuk. Nincs azonban
olyan racs, melyet 27/7 vagy 2n/5 radiannal elforgatva 6nmagara képezhetnénk.

Két dimenzidban 06t racstipus (1. &bra) kulonboztetheté meg, mig harom
dimenzidban 14 kuldénb6zé (1 altalanos és 13 specialis) racstipus adhaté meg. Az
altalanos racstipus az un. haromhajlasu racs. Alkalmas csoportositassal e 14
racstipust hét rendszerbe soroljuk, a szokasosan valasztott un. Bravais-celldknak
(Auguste Bravais-rél /1811-1863/ elnevezve) megfeleléen: kobos (szabalyos vagy
izometrikus), tetragonalis (négyzetes), ortorombos, hexagonalis (haszoges),
monoklin (egyhajlasu), romboéderes (trigonalis vagy haromszoges) és triklin
(haromhajlasu) cellakat kilonbdztetink meg. Bravais 1849-ben geometriai uton
vezette le, hogy ha a kristalyracs felépitésében csak azonos tomegpontok vesznek
részt, akkor 14 féle térbeli racs lehetséges (2. abra).
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Az 5 sikbeli Bravais-cella
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2. abra
A 14 térbeli Bravais-cella

Az egyes Bravais-cellak specialis tengelyviszonyain alapul a tovabbi rendszerezés.
Az a; vagy a, ap vagy b, a3 vagy c elemi vektorok (transzlacids egységvektorok) |ai|
= a, |az| = b, |az| = ¢ abszolut értékeket racsparamétereknek nevezzuk. Amennyiben
két-két vektor skalaris szorzata (az-as, as-as, ill. a1-ap) nulla, a kéztuk 1évé szog (o, B
ill. y) derékszog. A 2. abran lathatd Bravais-cellak nem minden esetben egyeznek
meg az un. elemi cellakkal. Az elemi cella a kristalyracs legkisebb egysége, ami
magan viseli a racs jellegzetességeit. Esetenként a Bravais-cella sokkal
szemléletesebben tlikrozi a szimmetriakat, mint az elemi cella.

A 3. abrdn az elemek periddusos rendszerébe foglalva lathatok a jellemzé
kristalyszerkezet tipusok ill. az azokat jellemz6 racsparaméter értékek. Az anyagok
szerkezetében az atomok tavolsaga 10™'° m nagysagrendl, ami anyagszerkezettani
egységnek tekintendd: 107 m = 0,1 nm = 1 A (Angstrém). A racsparaméter-értékek
ilyen egységben vannak megadva. Egyébként Anders Jonas Angstréom (1814-1874)
svéd fizikus az elemek spektrumat és a Nap szinképét vizsgalta.
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Az adatok a legelterjedtebb formara vonatkoznak, szobahomérsékle-
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Na sx | Mg Al Si P ] cl Ar ak
bee hcp «— Kristalyszerkezet — fee gyémint | komplex | komplex | komplex | fee
4,225 | 3.21 «—— a racsparaméter, A — 405 |5.430 (Cl) |531
5.21 «— ¢ racsparaméter, A — .
K s« | Ca Sc Ti v Cr Mn Fe Co Ni Cu Zn Ga Ge As Se Br Kr ak
bece fee hep hcp bec bec kibos | bee hcp fec fee hep komplex | gyémant | rombos | hatszoges | komplex | foc
5.225 | 5.58 331 2.95 3.03 2.88 komplex | 2.87 2.51 3.52 3.61 2.66 5.658 lincok | (Bry) | 5.64
5.27 4.68 4.07 4.95
Rb sk | Sr Y Zr Nb Mo |Tc Ru Rh Pd Ag Cd In Sn (a){ Sb Te I Xe 4K
bee fee hcp hep bee bee hep hep fce fec fee hep tetr. gyémint | rombos | haisziiges | komplex | foc
5.585 16.08 3.65 3.23 3.30 3.15 2.74 ezl 3.80 3.89 4.09 2.98 3.25 6.49 lincok | (1,) 6.13
5.73 5.15 4.40 14.28 5.62 4.95
Cs sk | Ba La Hf Ta w Re Os Ir Pt Au Hg TI Pb Bi Po At Rn
bee bee hatsziges | hep bce bce hep hep fee fee fec rombos | hep fce rombes | 5S¢
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ABAC | 5.05 4.46 4.32 5.52
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ABAC 5.78 5.70 5.65 5.62 5.59 5.56 5.55
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fec négyzetes | komplex | komplex | komplex | hatszoges
508 |3.92 3.64 _ - — — — —_ - —
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3. abra
Az elemek kristalyszerkezete
A kristalyokat harom-, vagy a kristalytanban hasznalatos négytengelyl

koordinatarendszer segitségével tajoljuk be. A legegyszeriibb esetben egy harom

(egymasra meréleges)
képzeletbeli kdzéppontjaba. A harom tengely értelmezése:
— az ,a” tengely, velink szemben halad, és a + vége van hozzank kdzelebb;
— a b’ tengely erre merblegesen vizszintes és a + vége jobbra mutat;
- a,Cc" tengely fuggdleges és a felsd vége a + oldal.

tengelyl

koordinatarendszert helyezzink a kristaly

llyen tengelykereszthez viszonyitva egy-egy kristalylap 7 féle helyzetben lehet:

1
2
3.
4.
5
6
7

a-tengelyt metszi, b-vel és c-vel parhuzamos;
b-tengelyt metszi, a-val és c-vel parhuzamos;
c-tengelyt metszi, a-val és b-vel parhuzamos;
a- és b-tengelyt metszi, c-vel parhuzamos;
b- és c-tengelyt metszi, a-val parhuzamos;
a- és c-tengelyt metszi, b-vel parhuzamos;
mindharom tengelyt metszi megegyez6 vagy eltéré aranyban.

Kristalyokon a kdvetkez6 szimmetriaelemek talalhaték:
— szimmetriacentrum (szimmetriakdzéppont) vagy inverzios centrum, jele T;
— szimmetriasikok vagy tukorsikok, jelik m;
— forgatasi szimmetriatengelyek vagy girek, jelik: 2, 3, 4, 6.



Kristalyokon a szimmetriak mindig fedési miveletekkel ismerheték fel. Példaul egy
szimmetriatengely aszerint kapja nevét, hogy korulotte a kristaly egy teljes (360°-0s)
korbeforgatas soran hanyszor keril 6nmagaval fedésbe; kétszer, haromszor,
négyszer vagy hatszor, és eszerint két-, harom-, négy- vagy hatértéki a
szimmetriatengely vagy mas néven gir. (Egyértéki girrél beszélni értelmetlenség,
mert ha barmilyen testet barmilyen tengely korul 360°-kal korbeforgatunk, az
onmagaval fedésbe kerul.) A kétértékli szimmetriatengely kristalytani elnevezése
digir, a haromértékié trigir, a négyértékiié tetragir és a hatérték(ié hexagir. Otértéki
vagy hatnal nagyobb értékii szimmetriatengely - geometriai és kristalykémiai okok
miatt - természetes kristalyokon nem lehet, nem fér 6ssze a kristaly transzlacios
szimmetriajaval.

A szimmetriasik tukrozéses fedési miivelet segitségével ismerhetd fel. Ha a kristalyt
egy - a kozéppontjan athalado - sik keét tukorképi félre osztja, akkor a kristalynak
tukorsikja vagy mas néven szimmetriasikja van. Egy kristalyon tobb tlkorsik is lehet.

Szimmetriacentrum a kristaly kozéppontja, ami egyben a pont szerinti szimmetriat is
kifejezi. Ha a kristalyon minden lapnak megtalalhaté a vele egybevago, forditott
allasu, parhuzamos parja, akkor a kristalyon szimmetriacentrum van, amit szokas
inverzids centrumnak is nevezni (inverzié = megforditas).

A felsoroltak egyszerl szimmetriaelemek. Abban az esetben, ha a kristalyon olyan
szimmetriamdveletek is végrehajthatok, amelyek forgatas + tukrozés vagy forgatas +
inverzid eredményeképpen jonnek létre, akkor Osszetett szimmetriaelemrél
beszélink. Barmilyen szimmetria-kombinacidéval kisérletezink, a geometria
szabalyainak megfeleléen minddssze kétféle Osszetett szimmetriaelem johet Iétre.
Ezek: inverziés trigiroid és inverzids tetragiroid. Ha a lehetséges - egyszerl és
Osszetett - szimmetriaelemeket valamennyi megvaldsithatd modon egymassal
kombinaljuk, akkor ezekbdl minddssze 32 variaciot lehet kialakitani. A hét
kristalyrendszer tehat dsszesen 32 kristalyosztalyt tartalmaz az alapjan, hogy az
elemi cellakbdl milyen geometriai formak hozhatok létre ill. valdésulhatnak meg, a
hézagmentes térkitdltést figyelembe véve.

I. A kbbos (szabalyos vagy izometrikus) rendszer egyszer(, tércentralt és lapcentralt
Bravais-cellaihoz (4. abra)

s e

e ‘Ij,

a a
4. abra

A kobos rendszer Bravais-cellai

a

a
4

a

1. tetraéderes pentagondodekaéderes osztaly,
2. diakiszdodekaéderes osztaly,

3. pentagonikozitetraéderes osztaly,

4. hexakisztetraéderes osztaly,

5. hexakiszoktaéderes osztaly,

rendelhetd (5. abra).



5. abra
A kobos rendszer kristalyosztalyai

II. A tetragonalis (négyzetes) rendszer egyszerl és tércentralt Bravais-cellaihoz (6.
abra)

6. abra
A tetragonalis rendszer Bravais-cellai

6. négyzetes piramosos osztaly,

7. négyzetes diszfenoidos osztaly,

8. négyzetes dipiramisos osztaly,

9. négyzetes trapezoéderes osztaly,
10. ditetragonalis piramisos osztaly,
11. négyzetes szkalenoéderes osztaly,
12. ditetragonalis dipiramisos osztaly
rendelhetd (7. abra)

7. abra
A tetragonalis rendszer kristalyosztalyai

lll. Az ortorombos rendszer egyszer(, bazislapon centralt, tércentralt és lapcentralt
Bravais-cellaihoz (8. abra)

8. abra
Az ortorombos rendszer Bravais-cellai



13. ortorombos diszfenoidos osztaly,
14. ortorombos piramisos osztaly,
15. ortorombos dipiramisos osztaly
rendelhetd (9. abra).

9. abra
Az ortorombos rendszer kristalyosztalyai

IV. A hexagonalis (hatszdges) rendszer egyszeril Bravais-cellajahoz (10. abra)
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10. abra

16. hexagonalis piramisos osztaly,
17. trigonalis dipiramisos osztaly,

18. hexagonalis dipiramisos osztaly,
19. hexagonalis trapezoéder osztaly,
20. dihexagonalis piramisos osztaly,
21. ditrigonalis dipiramisos osztaly,
22. dihexagonalis dipiramisos osztaly
rendelhet6 (11. abra).

A hexagonalis rendszer Bravais-cellaja
11. abra

A hexagonalis rendszer kristalyosztalyai

V. A monoklin (egyhajlasu) rendszer egyszerli és bazislapon centralt Bravais-
celldihoz (12. abra)
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12. abra
A monoklin rendszer Bravais-cellai

23. egyhajlasu szfenoidos osztaly,
24. egyhajlasu démas osztaly,

25. egyhajlasu prizmas osztaly
rendelhet6 (13. abra).

S b c@
13. abra
A monoklin rendszer kristalyosztalyai

VI. A romboéderes (trigonalis vagy haromszoges) rendszer egyszerl Bravais-
cellajahoz (14. abra)

a a

14. abra
A romboéderes rendszer Bravais-cellaja

26. trigonalis piramisos osztaly,

27. trigonalis romboéderes osztaly,
28. trigonalis trapezoéderes osztaly,
29. ditrigonalis piramisos osztaly,

30. ditrigonalis szkalenoéderes osztaly
rendelhet6 (15. abra).



15. abra

A romboéderes rendszer kristalyosztalyai

VII. A triklin (haromhajlasu) rendszer egyszeril Bravais-cellajahoz (16. abra)

b

a

16. abra
A triklin rendszer Bravais-cellaja

31. haromhajlasu pedionos osztaly,
32. haromhajlasu véglapos osztaly
rendelhet6 (17. abra).

17. abra
A triklin rendszer kristalyosztalyai

A hét kristalyrendszer egyben 6nallé koordinatarendszer is, tengelykeresztjik
meghatarozo jelentéségl. Az egyes kristalyrendszerek tengelykeresztje tartalmazza
a rendszer 0sszes lehetséges szimmetriaelemét. A rendszeren belll azt az osztalyt,
amely ugyanezt a maximalis szimmetriat mutatja, holoéderesnek (teljes
lapszamunak) nevezzuk. Ez a teljes lapszam mindig az altalanos helyzetl - a
tengelyeket kulonbozd aranyban metsz6 - 0sszetartozo lapokra vonatkozik.

Ha az altalanos helyzetl forma fele lapot tartalmaz a holoédereshez képest, akkor a

kristalyosztaly hemiéderes vagy mas néven feles. Ennek a hemiéderes lapszamnak

harom lehetséges tipusat ismerjuk:

— a holoéderes osztaly 0sszes girje megtalalhato, tukorsik és inverzié nélkul: ez az
enantiomorf osztaly;



— a kristalyon minden fuggéleges szimmetriaelem megvan, nincsenek vizszintes
szimmetriaelemek: ez a hemimorf osztaly;

— a rendszerre jellemzd f6 szimmetriasik és az inverzids centrum is megtalalhaté:
ez a paramorf osztaly.

Feles lapszamu osztalyok el6fordulnak inverzios feles formaban is, amikor a
rendszerre  jellemz6  Osszetett szimmetriaelemek taldlhatok az  adott
kristalyosztalyban; ezeket a nevezéktan masodfajunak nevezi. A legkevesebb
altalanos lapot tartalmazé kristdlyok a tetratoéderes vagy negyedes
kristalyosztalyokba tartoznak. Ezekben az osztalyokban csak a rendszerre jellemz6
girek talalhaték meg.

A kobos (szabalyos) rendszer

Mint a neve is mutatja, a rendszer geometriai alapja a hexaéder (kocka). Az ilyen
szubmikro-kristalyraccsal rendelkez6 anyagok makrokristalyai is szabalyos
testekként (poliéderekként) jelenhetnek meg (18. abra), vagyis az elemi cella alakjat
kovetheti a makrokristaly.

RIEEEE
7
4
Tetraéder Kocka Dodekaéder Tkoszaéder
A hatarolo
% csticsok
A poliéder neve feliiletek élek szama
(és fajtaja)
szabalyos tetraéder 4 (szabalyos haromszog) 6 4
kocka (szabalyos hexaéder) | 6 (négyzet) 12 8
szabdlyos oktaéder 8 (szabalyos haromszog) 12 6
szabdlyos dodekaéder . | 12 (szabilyos otszdg) 30 20
szabdlyos ikoszaéder 20 (szabalyos haromszog) 30 12

18. abra
Az ot szabalyos poliéder

Platonikus testeknek nevezik a szabalyos testeket, a konvex poliédereket,
melyeknek élei, élszdgei és lapszogei egyenl6k. Az élek és élszogek egyenldseégébdl
kovetkezik, hogy a szabalyos test lapjai egybevagd szabalyos sokszdgek. Az
elszogek és a lapszogek egyenlésegebdl kovetkezik, hogy a szabalyos test szogletei
egybevagéd szabalyos szdgletek, tehat ugyanannyi éllek.

1. Tetraéder (4 szabalyos haromszéggel hatarolt test)

A cink vagy nyelvujitasbél szarmaz6 nevén horgany szulfidos ércasvanyat, a
szfaleritet mutatja a 19. abra.

-10 -



19. abra
Szfalerit kristaly
2. Hexaéder (6 szabalyos négyszbggel hatarolt test, vagyis kocka)

A 20. abran a fluorit vagy masik elnevezéssel a folypat, mig a 21. abran a pirit, mint a
legfontosabb szulfidos vasérc makrokristalyai lathatok.

b "
20. abra
Fluorit kristalyok Pirit kristalyok

3. Oktaéder (8 szabalyos haromszbggel hatarolt test)
Egy oktaéderes oxidos vasérc, a magnetit makrokristalya és szubmikroszkodpikus

racselemekbdl valo felépulési modellje lathatd a 22. abran.

N 22. abra
Magnetit kristaly és az oktaéder felépulése racselemekbdl

4. Ikozaéder (20 szabalyos haromszbggel hatarolt test)

Az oktaéder éleinek aranymetszé pontjait 6sszekdtve, egy ikozaédert kapunk
eredményul (23. abra). Az aranymetszés (sectio aurea) szabalya szerint egy
szakaszt ugy kell két részre osztani, hogy a kisebbik résznek a nagyobbikhoz valé
aranya megegyezzek a nagyobbik résznek az eredeti szakaszhoz val6é aranyaval:

p:q=q:(p+tq) =(5"1)2~0,618.
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23. abra
Ikozaéder szarmaztatasa oktaéderbol

5.( Pentagon)dodekaéder (12 szabalyos 6tszéggel hatarolt test)

A dodekaéder és az ikozaéder kozott egy kulonleges kapcsolat van. Ez a két test
egymasnak dudlisa, ami azt jelenti, hogy az egyik lapkdzéppontjai a masik
csucspontjait hatarozzak meg. Tehat az ikozaéder csucspontjai egy dodekaéder
lapkdzéppontjait hatarozzak meg, ezért a harom aranytéglalap csucsai egy
dodekaéder lapkdzéppontjaival egyeznek meg (24. abra bal oldalan piros, zdld és
kék szinekkel). Ezeknek az aranytéglalapoknak oldalélhosszai az aranymetszés
szabalya szerint viszonyulnak egymashoz. A dél-amerikai (pl. a perui) piritek
esetenként dodekaéderes kristalyokat mutatnak (25. abra).

24. abra
Dodekaéder felépiilése ikozaéderbdl és rascelemekbdl

- B . __;.‘/1_ ::-.
25. abra
Dodekaéderes pirit kristalyok halmaza

A rombdodekaéder félszabalyos test, mivel lapjai nem szabalyos sokszdgek, hanem
rombuszok. A magnetit egy masik, rombdodekaéderes moédosulata lathatdo a 26.
abran, a rombdodekaéder felépulésével egyitt.
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26. abra
Magnetit kristalyok és a rombdodekaéder felépiilése racselemekbdl

A deltoiddikozitetraéder lapjai szintén nem szabalyos sokszogek, ugyanis 24 deltoid
alaku lap hatarolja. A tetrakiszhexaéder olyan hexaédernek tekinthetd, amelynek
minden lapjan egy négy lapbdl allé tet6 van, és e tetbk lapjai egyenlészaru
haromszogek. A kristalyok lehetnek még ezek kombinacioi, ,0sszendvései” vagy
torzult valtozatai is.

Kbbds rendszerben haromféle térracs van: egyszerli kdbds (sc = simple cubic),
tércentralt kobos (bcc = body-centered cubic), és lapcentralt kdbos (fcc = face-
centered cubic). A koébos rendszer minden kristalyosztalyara jellemz6 formak a
hexaéder, a rombdodekaéder és az oktaéder (27. abra).

D 5

27. abra
A kobds rendszer minden kristalyosztalyara jellemz6 formak

A kobds rendszer nem minden kristalyosztalyara jellemz6, de gyakran el6forduld
formak a tetraéder, a tetrakiszhexaéder és a pentagondodekaéder (28. abra).

A kobos rendszer nem minden kristalyosztalyara jellemz6 formak

4

28. abra

A 29. abrabdl olvashatdk ki a harom kobos racs jellemzdi, a gyémantracs és a
hexagonalis racs fontosabb geometriai krisztallografiai adataival 6sszevethetéen.
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; Anyag- ... : =| Racselem- Kristalyracs Leg-
Kristaly- péiiiégk Koordina- Atomﬂhzero ben Réacselem | legnagyobb | szorosabb
Sze’ékez‘"‘ (peribdusos | cios |38 SO foglalt | térkitditési | hézagainak | illeszkedés
4 T = rendszer szam pakl felozve atomok tényezdje nagysaga sikok és

racseleme | elemei kozul) ) szama és helye iranyok
Egyszerii (V3-1)-a= ,
kobés /6 = 0,732-a {{Juggﬁiéﬁ‘i?
O,F 6 a 81/8=1 0,5236 méret az | 4005 irényo'k
1 1 1
(52,36 %) e, Yo, V2| (idalélek)
helyen
Térkozepes | |j Na, K, B- 8 8-1/8 (V5-¥3)-a/2 =| {110} sikok
kébds  |Ti, Vv, Cr, Mn, N +1=2 \V3.7/8 = 0,252-a (két testalos
959 | oFe5fe, | GOD | Soean 06802 | méretiiaz | sikok),
- Rb, Nb, Mo, @@D =(0,866-a (68,02 %) %, ¥4, 0 |<111>iranyok
. Cs, Ba, Eu @ helyeken (testatlok)
Lapkozepes | A|, Ca, y-Fe, 81/8 (1-[V2/2))y-a =| {111} sikok
Ni, Cu, Sr, 5 +612=4 | 26 = 0,293-a | (harom lap-
Rh, Pd, Ag, {x2z)a 07405 | méretiaz | Atiés sikok),
Ce, Yb, Ir, Pt, marore (74,05 %) | ', Ve, Yeill. |<110> iranyok
5 Au, Pb, Ac %, 0, 0 helyek.| (lapatlok)
Gyémant- (1-[V3/4])-a=| {110} sikok
racsu kébds 8-1/8 V3/16 = 0,567-a | (kéttestatlos és
iy | (@yémant), 4 _‘f"‘;’f +61/2 03401 | méretiaz | egytetraéder
[y |ShGe-asn =0433a | L4-8 | (34,01%) | %, %, il | oidaléld sikok),
. 14, 0, 0 helyek. [<110> iranyok
e TR g | i [
g, Sc, a-Ti, = /6 =
e Co, Zn, Se, e\ 0,7405 | tetraéderek sikok),
Y, Zr, Ru, Cd, . i(f'gggf)a \!‘5}; (7405%) | kdzép- | [1120] iranyok
Te, La, Pr, Nd - INTL pontjaiban | (hatszdgatiok)
29. abra

A legfontosabb kristalyracsok geometriai krisztallografiai adatai

A koordinacios szam egy racspontbeli bazis legkdzelebbi szomszédainak szama,
ami dsszefliggésbe hozhaté az anyag keménységével, részecskéi kotéserésségével.
A kisebb koordinaciés szam (pl. 4) rendszerint nagyobb keménységre, erésebb
kotésre utal, mig a nagyobb érték (pl. 12) nagyobb alakvaltozo-képességet takar.

Az atom- (vagy bazis-) atméré egy relativ érték a radio-krisztallografiai (diffrakcids)

uton meghatarozhat6

racsparameéterhez viszonyitva,

azaz nem a tényleges

kiterjedése az atomnak, hanem a legkozelebbi atomszomszédok tavolsaga. Ehhez
feltételezzUk, hogy a kristalyracs atomjai merev gdmbokként érintkeznek egymassal.
Az atomatmérd olyan jellemzéje az anyagnak, mint a korabban mar emlitett
racsparameéter, azaz anyagfajtara értelmezhet6 és utal az anyagok szubsztitucios
(atomhelyettesitéses) 6tvozhetbseégére is.

Az elemi

cellaban (racselemben) foglalt atomok (bazisok)

szama flugg a

kristalyrendszer altipusatol figyelembe véve azt, hogy pl. a kdbos elemi cella sarkan
helyet foglald bazis nyolcad-, az élén illeszkedd negyed-, a fellletén lévé pedig
felerészben vehetd szamitasba a szomszédos cellakkal valé 6sszeépulés miatt. llyen
modon a primitiv cella 1, az alaplapon kdzéppontos és a térben kdzéppontos 2, a

fellleten kozéppontos 4 részecskét (bazist) tartalmaz.

A térkitoltési tényez6 a kristalyrendszerek 0Osszehasonlitd jellemzdje, ami

a

racselemben (elemi celldban) a gomboknek feltételezett bazisrészecskék altal
kitoltott térfogatnak és a racselem térfogatanak a hanyadosa.
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A kristalyracs legnagyobb hézagainak helye és nagysaga az interszticios
(atombeékel6déses) Otvozési, vagy szennyezbdési lehetéségekrél tajékoztat,
ugyanis a kristalyban lévé gombszeriinek feltételezett bazisok kozott hézagok
vannak. Ezek koézul a legnagyobb "gombrészecskét" befogadni képes hézag
kozéppontjanak koordinatait adjuk meg, ill. a hézag nagysagat a "beféré" gomb
atmérgjevel jellemezzuk.

Definialhaté a jellemzd iranyok egységnyi hosszusagara, a kristalysikok egységnyi
fellletére és a racselem térfogategységeére es6é atomok szama, ill. ezek alapjan az
irAanymenti (vonalmenti), sikbeli és térbeli bazis- vagy atoms(irliség.

A legstiriibb (legszorosabb) illeszkedésli sikok azok, amelyekben a fellletegységre
es6 bazisok szama a legnagyobb, a szomszédokkal valo illeszkedés (érintkezés) a
legszorosabb. Ezek mentén valdészini a képlékeny alakvaltozas, kelléen nagy
koordinaciés szam esetén. Mivel sok azonos tulajdonsagu sikrol van sz, kapcsos
zardjelbe foglalt Miller-indexekkel adhatok meg.

A legsliriibb (legszorosabb) illeszkedésl iranyok mentén a hosszegységre jutd
bazisok szama a legnagyobb, a részecskék érintkezése hézagmentes. Ezen iranyok
benne vannak a legsiriibb (legszorosabb) illeszkedésl sikokban. Megadasuk az
0sszesitd csucsos zarojelekbe foglalt Miller-indexekkel torténhet.

A 30. abran a tércentralt kobos racs elemi cellaja lathato, a 31. abran pedig a
lapcentralt kobos racs elemi racsvektorai. Az elemi celldak egyetlen bazist
tartalmaznak, mig a kobos Bravais-cellakban két (tércentralt kobosnél), ill. négy
(lapcentralt kobdsnél) bazis van. A bazisok a kristalyracsot alkotd részecskék
(atomok, ionok, molekulak) k6zos (altalanos) elnevezése. A cellabeli racspontok
helyzete az x, y, z koordinatakkal kifejezve, az egyes tengelyek menti koordinatak az
a, b és ¢ vektorhosszak tort részei és a kezdépont a cella egyik csucsa. igy a cella
k6zéppontjanak koordinatai: V2, 72, 72, a lapok kdzéppontjaié pedig 72, %, 0; 0, %, V53;
Y2, 0, . A lapcentralt kobos és a tércentralt kdbds racsok bazisainak koordinatait
altalaban a Bravais-cellara vonatkoztatva adjak meg.

31. dbra
A tércentralt kobos A lapcentralt kobos racs romboéderes
racs elemi cellaja elemi cellaja az elemi racsvektorokkal

A szabalyos kristalyrendszer képzeletbeli tengelykeresztie 3 egyenértékl, egymasra
meréleges tengely, melyek egymassal felcserélhetok. Az ilyen tengelykereszttel
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jellemezhetd kristalyrendszer elnevezése is szabalyos. A szabalyos rendszeri

kristadlyokon nem ritkan csak a legegyszeribb formak (pl. kocka, oktaéder,

rombdodekaéder) ismerheték fel anélkil, hogy a kristalyosztalyra utald, altalanos

helyzetl format talalnank. A szabalyos rendszer legjellemzébb szimmetriaeleme a 4

trigir, amely a kocka testatléinak iranyaban keresendd. Osztalyai a kdvetkez6k:

1. A kristalytani tengelyirdnyokban 3 digir, a kockatestatlok iranyaban 4 trigir vagy
inverzios trigiroid jellemzi a szabalyos rendszer negyedes kristalyosztalyat. Itt
kristalyosodik a kobaltin és a gersdorfit.

2. A paramorf osztalyban a tengelyiranyokban 3 digirt, a testatlok mentén 4 inverzios
trigiroidot, tovabba 3 tukorsikot és inverzios centrumot talalunk. Itt kristalyosodik a
pirit és a timsok egy része.

3. A szabalyos rendszer enantiomorf osztalyaban megfigyelhetd a tengelykereszt
Osszes girje (4 trigir, 3 tetragir és 6 digir), egyéb szimmetrigja nincs.

4. A szabalyos hemimorf osztaly jellemzdbje a 4 trigir, 3 inverzios tetragiroid, tovabba
6 szimmetriasik. A fontosabb asvanyok koézil itt kristdlyosodik a szfalerit és a
tetraedrit.

5. A holoéderes osztaly szimmetriajat egy kockan is 6sszeszamlalhatjuk: 4 inverziés
trigiroid (a testatlo iranyokban), 3 tetragir (a kocka lapkozepein, a kristalytani
tengelyirdnyokban), 6 digir (a kocka élkdzepein), 3 f6- és 6 melléktukorsik,
tovabba az inverzidés centrum. ltt kristdlyosodnak a termésarany, a gyémant, a
galenit, a kdso6 és a granat-csoport asvanyai.

Térben kézéppontos kobos racs

Térben kézéppontos kobos (t. k. k.) kristalyracsu fémek: Li, Na, K, Ba, B-Ti (1155 K =
882 °C < T <1940 K = 1667 °C), V, Nb, Ta, Cr, Mo, W, a-Fe (T < 1184K = 911 °C)
és 0-Fe (1665 K =1392 °C< T <1811 K = 1538 °C) stb. Egy példat a 32. abra mutat
be.

32. abra
Makrokristalyok nélkuli foldi termésvas

Kbzo6s tulajdonsaguk, hogy igen nagy az affinitasuk az oxigénhez. Bravais cellajuk
olyan kocka, melynek nemcsak a sarkain, hanem a testatléo kdzepén is van egy atom
(33. abra). Ez az abra és a tovabbi ilyen virtudlis fotok az altalunk készitett
szamitogépes modellekbél szarmaznak.
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33. abra
Térkozepes kobos cella

Az atomok a testatlon érintik egymast. Ebbél kovetkezik, hogy az atomatmeérd a
testatlo felével egyenld, azaz d = 3”a/2, ahol ,a” a cella élhossza. Egy cellaban két
atom van, mert a kocka kézepén elhelyezkedd atom csak az adott celldhoz tartozik,
mig a csucsain lévSk tovabbi 7 cellahoz. Egy atom térfogata V, = d°n/6 = 0,34a°. A
két atom ennek kétszeresét, a cella térfogatanak 68 %-at tolti ki. Ebben a racsban az
atomokkal be nem toltott térfogat tobb helyen oszlik el (34. abra), ezért ezek a
hézagok joval kisebbek, mint pl. az egyszer( kdbds racsban.

34. abra 35. abra
Térkozepes racs Torzult lapkdzepes racs a térkozepes racsban

A legnagyobb racshézag az %, 74, O tipusu helyeken van. Ezeknek legkisebb mérete
0,252a. Ennél kisebb Ureg az 2, 0, 0, valamint az ‘2, /2, 0 helyeken talalhato,
amelyeknek a mérete 0,134a. A racs legtobb atomot tartalmazé sikja a
rombdodekaéder {110} sik, a legslribb illeszkedési irany pedig a testatlé <111>. A
kobos rendszer hat sikja {110} egymassal szabalyos rombdodekaédert képez, innen
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az elnevezés. (A kobOs rendszer ,szabalyos” elnevezése abbdl adddik, hogy a
makrokristalyok szabalyos testek, masrészt a Bravais cella is szabalyos test). A négy
testatléd mentén két-két legkozelebbi szomszéd van, igy 8 a koordinacios szam. A 35.
abra a térkdzepes racsban ,talalhatd” torzult lapkdzepes racsot mutatja.

Feluleten kozéppontos kobos racs

Feluleten k6zéppontos kobos (f. k. k) racsu fémek: Ca, Cu, Au (36. abra), Ag, Al, Th,
Pb, y-Fe (1183 K=910 °C < T <1665 K = 1392 °C), Ni, Rh, Pd, Ir, Pt, Th stb.

36. abra
Termésréz és termésarany

Bravais cellajukban a sarokpontokon kivil minden kockalap kdzéppontjaban is van
egy-egy atom (37. abra). Mivel igy a feluleten levé atomok két cellahoz tartoznak,
egy cellan belll négy atom van. Az atomok a lapatlén érintik egymast, ezért az
atomatmérd a lapatlo felével egyenld d = 2%a/2. Egy atom térfogata V. = d°n/6 =
0,185?3: Ennek négyszerese adja az atomokkal betoltdtt térfogat nagysagat, ami
0,74a".

37. abra
Lapkozepes kobos cella

Ebben a szerkezetben tehat az atomok az Osszes tér 74 %-at toltik ki. Ha az
atomokat merev gomboknek tekintjuk, akkor ez az a térrész, amit az atomok
maximalisan kitdlthetnek. Ezért nevezik ezt a racsot a legszorosabb illeszkedési
racsnak (38. abra). Minden atomnak tizenkettd legkdzelebbi szomszédja van, igy a
koordinaciés szam 12. A legtdbb atom az un. oktaédersikokon {111} illeszkedik,
ezeken pedig a legszorosabb illeszkedésl iranyok az <110> lapatlok. A legnagyobb
racshézagot az 4, 0, 0 ill. az V%, V2, 2 helyeken talaljuk. Ezeknek nagysaga 0,293a.
Erdekes Osszevetni ezt az eredményt a térben kdzéppontos szerkezetre
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megallapitott értékkel. Annak ellenére, hogy ez a racs nagyobb térkitoltésd, mint a
térben kozéppontos kobds racs, az elemi cellaiban nagyobb az atomok kozotti
racshézag. Itt néhany helyre korlatozoédik csupan, ott viszont joval tobb helyen oszlik
meg a racshézag.

38. abra 39. abra
Lapkozepes racs Torzult hexagonalis cella a lapkozepes racsban

A {111} sikokban - az un. oktaédersikokban - az atomok a legszorosabb
illeszkedésben rendez6dnek, ami azt jelenti, hogy egy atomnak egy ilyen sikban hat
legkdzelebbi szomszédja van, és mind a hatot érinti. Ezen felil még harom atomot
érint a szoban forgd sik felett és ugyanannyit az alatt. A feluleten kozéppontos kobos
fémeket tehat ugy is elképzelhetjik, hogy ezek ilyen legsiribb illeszkedésl sikok
rétegeibdl allnak. El6fordulhat a feluleten kdzéppontos kobos és a hexagonalis
kristalyracs esetében (39. abra), hogy a jellegzetes atomrétegek (racssikok) nem
szabalyos sorrendben kovetik egymast (felileten kdzéppontosban ABCABC helyett
pl. ABABCA, hexagonalisban ABABAB helyett pl. ABCABA), amit kristalytani
rétegz6dési hibanak neveznek.

Az acélokban edzéskor - a kritikus hltési sebesség felett - az allotrop atalakulas
dominal a diffuzidval szemben. A karbonnak nincs ideje kivalni a lapkézepes kdbds
racsbol cementit ill. mas karbid formajaban, ezért a fémionok kozé ,szoruld” C
atomok ,elakasztjak” az allotrép atalakulast is. (A karbon a 6-0s rendszamu szén
OtvozOoként valo jelenlétére utaldo elnevezés, megkulonboztetésul pl. a szilard
tiizel6anyag nevétdl.) igy egy metastabil lapcentralt kdbds racs jon létre, benne egy
tultelitett, tetragonalissa torzult térkdzepes kObos raccsal (40. abra). Az egész
struktura - a keletkez6 martenzit tik nyomasanak hatasara - feszitett allapotban van.
Mivel a kiindulé ausztenit maximalis C-tartalma 2,14% lehet, ezért a modellel
ellentétben csak kb. negyed C atom jut egy cellara.
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40. abra
Martenzites atalakulast szemléltetd, tetragonalissa torzult
térkozepes kobos cella a lapkozepes kobos racsban.

Gyémant racs

A tetraéderes kotésszerkezetli (41. abra) gyémant (42. abra) térracsa olyan
lapcentralt kdbds (43. dbra), amelyben minden atomnak négy kozvetlen és 12 kozeli
szomszédja van. Az egységkockaban nyolc atom foglal helyet. A gyémantracs
viszonylag Ures, a merev gombok a térnek legfeliebb 34 %-at toltik ki, ez a
legszorosabb illeszkedés kitdltési aranyanak 46%-a. Gyémantszerkezetl (44. abra) a
szén, a szilicium, a germanium és a szlrke 6n (a-6n) kristalya, racsallandojuk rendre
3,56, 5,43, 5,65 és 6,46 A. A gyémantracs az iranyitott kovalens kotés velejaroja.

41. abra 42. abra
Gyémant tetraéderes kotésszerkezete Gyémant kristaly

43.abra 44. abra
Gyémantracs Gyémant cella

-20 -



Szfalerit racs

A gyémantszerkezetet tekinthetjik két, egymashoz képest negyed testatldnyival eltolt
lapcentralt kdbds szerkezet egyuttesének, ereddjének is. A kobods cinkszulfid
(cinkblende) szerkezetét ebbdl ugy kapjuk, hogy az egyik lapcentralt kobos racsba
cink-, a masikba kénatomokat helyezink, ahogyan azt a 45. abra mutatja.

45. abra
Kobos cinkszulfid tetraéderes szerkezete

A kocka geometriaju Bravais-cellaban a Zn-atomok koordinatai: 0,0,0; 0,%2,%2; 72,0,7%;
¥2,%2,0, a S-atomoké pedig: Va,Va,Va; Va,%a,Ya; Ya,va,%a; Ya,%, 74, igy a cellakban négy-
négy Zn-S par helyezkedik el. Minden atomot négy ellentett fajtaju atom vesz korul
azonos tavolsagban, szabalyos tetraédert alkotva. A gyémantszerkezetben a
kozvetlenul szomszédos atomokat Osszekotd szakasz felez6pontjaban inverzios
szimmetria-kozéppontok vannak, de a cinkszulfid szerkezetnek nincs inverziés
szimmetrigja. Az inverzi6 az r pontot -r-be viszi. A tetraéder nem vihet6 dnmagaba a
k6zéppontja koruli inverzidval. Ha megfigyeljuk az atomok elrendez6dését a testatld
mentén, a gyémantban CC « « CC « « CC a sorrend (a pontok ures helyeket jeldlnek),
a cinkszulfidban pedig ZnS « « ZnS « « ZnS, ami pedig inverzidval a SZn « « SZn «
SZn sorrendbe megy at, tehat nem invarians. Néhany kobos cinkszulfid
szerkezetben kristalyosod6 anyag Angstrém-ben megadott racsparaméterei:

anyag a [A] anyag a[Al
CuF 4,26 CdS 5,82
CuCl 5,41 InAs 6,04
Adgl 6,47 InSb 6,46
ZnS 5,41 SiC 4,35
ZnSe 5,65 AIP 5,42

Halit racs

Az NaCl cella a 46. abran, a racs a 47. abran lathaté. A Bravais-racs lapcentralt
kobos, egyetlen Na- és egyetlen Cl-atomot tartalmaz, a két atom kozotti tavolsag
egyenl6 az egysegkocka fél testatléjanak hosszaval. Minden egységkockaban négy
Na-Cl paros van, atomjaik koordinatai: Cl: 0,0,0; %,%2,0; 72,0,%%; 0,%2,2; Na: V2,%2,%%;
0,0,%; 0,%2,0; 72,0,0.
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Halit racs

A kristdlypan minden egyes iont hat ellentétes toltésli kdzvetlen szomszéd vesz
kérll. A Na* ionnak egységnyi pozitiv toltése van, igy elektron-konfiguracioja azonos
a neonéval. A CI" ionnak egységnyi, negativ toltése van, tehat konfiguracioja
megegyezik az argon konfiguracidjaval. A NaCl-szerkezetben kristalyosod6 anyagok

kozul néhanyat az alabbi tablazat ismertet:

anyag a[Al anyag a[Al
LiH 4,08 AgBr 5,77
NaCl 5,63 MgO 4,20
KCI 6,29 MnO 443
PbS 5,92 KBr 6,59

Egyszerii kobos racs

A céziumklorid-szerkezetben a cella (48. abra) egy Cs-Cl part tartalmaz, amelynek
atomjai az egyszeri kdbos racs (49. abra) 0,0,0 koordinataju csucsaiban és V2,2,
helyzet(i k6zéppontjaban helyezkednek el. A kristaly miden atomjat nyolc ellentétes
fajtaju, egyuttesen kockaformat alkotd atom fogja kdzre, a koordinaciés szam igy

nyolc.
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48. abra 49. abra
CsCl cella Az egyszerii kobos racs

Néhany CsCl-elrendezési kristalyos anyag a racsparaméterével:

anyag a[A] anyag a [A]
CsCl 411 CuZn 2,94
TIBr 3,97 AgMg 3,28
T 4,20 LiHg 3,29
NH4CI 3,87 AINi 2,88
CuPd 2,99 BeCu 2,70

Nem ritka az egyszerli koboOs Bravais-racsra épuld kristalyszerkezet, azonban
egyetlen ismertebb elem sem kristalyosodik egyszeri kobds szerkezetben. Ezek
kdzé tartozik az oxigén, a fluor, a polénium, a mangan (a Periodic Library szerint ez
térkdzepes) és az aktinium (a Periodic Library szerint ez felileten kdzéppontos).
Tehat csak a fluor és az oxigén rendelkezik valddi egyszerl kdbds raccsal (50. abra),
ugyanis az egyszerl kobosnek tartott poldnium racsa valdjaban egy igen kis
hajlasszogl monoklin racs.

50. abra
Egyszerii kobos racselem
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A tetragonalis (négyszoges) rendszer

A rendszer (51. abra) geometriai alapja a négyzetes oszlop (négyzet alapu egyenes
hasab).

51. abra
Térkozepes és egyszerii tetragonalis cella és a térkozepes racs

Harom egymasra merdleges tengely jellemzi, melyekbdl a két vizszintes azonos, a

fugglleges ettdl eltérd6 hosszusagu, igy a tengelykereszt és a kristalyrendszer

megnevezeése negyzetes vagy tetragonalis. A tetragonalis tengelykereszt lehetséges

szimmetridja: inverzids centrum, 4 fuggéleges + vizszintes szimmetriasik, figgéleges

tetragir és 4 vizszintes digir. A tetragonalis rendszer bizonyos értelemben kulénbozik

a korabban felsorolt kristalyrendszerektdl. Itt ugyanis a c tengely kitlintetett azaltal,

hogy ez egyben tetragir. A tetragonalis rendszert és a c tengely iranyaban nagyobb

értékl gireket (trigir, hexagir) tartalmaz6 rendszereket egylttesen f6tengelyes

kristalyrendszereknek is nevezzuk. A tetragonalis rendszer 7 kristalyosztalyt

tartalmaz:

1. A tetragonalis negyedes osztalyban a c tengelyiranyban tetragir talalhatd, egyéb
szimmetriaeleme nincs.

2. A tetragir mellett vizszintes tukorsik és inverziés centrum van a tetragonalis
paramorf osztalyban. Itt kristalyosodik a scheelit, powellit.

3. A fétengely iranyaban tetragirt, vizszintesen 0Osszesen 4 digirt taldlunk a
tetragonalis enantiomorf osztalyban.

4. A c-tengely iranyaban tetragir és 4 flgglleges tukorsik talalhatdé a hemimorf
osztalyban.

5. A tetragonalis tengelykeresztnek maximalis szimmetriaja van (inverzid, tetragir, 4
digir, 4+1 tukorsik) a holoéderes osztalyban. Mint minden kristalyrendszerben, itt
is a legtdbb asvany a holoéderes osztalyban kristalyosodik, igy a rutil, kassziterit,
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cirkon (52. abra) stb.

6. A tetragonalis masodfaju negyedes osztalyban a c tengely iranyaban minddssze
egy inverzios tetragiroid figyelheté meg.

7. A tetragonalis masodfaju feles kristalyosztalyban a c tengely iranyaban inverziés
tetragiroid talalhaté, a melléktengelyek digirek, és figgblegesen a tengelyfelezd
iranyokban 2 tukorsik is felfedezhet6. Az ismertebb asvanyok koziul ebben
kristalyosodik a kalkopirit és a melilitcsoport.

Tetragonalis rendszerben kristalyosodik az elemek koézul az indium, az 6n és a

protaktinium.

Cirkon o Cumengéit
52. abra
Tetragonalis kristalyracsu asvanyok

Az ortorombos (rombos) rendszer

A rendszer geometriai alapja (53. abra) a téglalap alapu egyenes hasab.

53. abra
Egyszeri, alaplapon kozepes, térkozepes és lapkozepes ortorombos cellak
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Harom, egymasra merdleges, de kilénb6zd egységl tengelykereszt (a, b, ¢) képezi

koordinata-rendszerét a rombos rendszernek, amelynek lehetséges

szimmetriaelemei: inverziés centrum, 3 tengelyiranyu digir és 3 (két-két tengely

metszési sikjaban fekv6) tukorsik. Harom rombos kristalyosztaly Iétezik:

1. Tengelyiranyokban 1-1 digirt tartalmaz, egyéb szimmetriaeleme nincs a rombos
enantiomorf osztalynak.

2. Két fuggbleges (az a-c és b-c tengelysikban fekvd) tukoérsik van, és a ¢
tengelyirany egyben digir is a hemimorf kristaly osztalyban.

3. A rombos tengelykereszt lehetséges szimmetrigjat: m-verzidos centrumot, 3 digirt
és 3 tukorsikot tartalmazza a holoéderes osztaly.

Ortorombos rendszerben kristalyosodd asvanyokat mutat a 54. abra. Az elemek

kozul a jod, a brom, a gallium, a klér, az a-kén, az uran, és a neptunium ortorombos

kristalyszerkezetd.

Fluellit o o Topaz
54. abra
Ortorombos kristalyszerkezetii asvanyok

A hexagonalis (hatszoges) rendszer

A rendszer geometriai alapja a szabalyos hatszdg alapu egyenes hasab (55. abra),
ami harom, 60°-0s rombuszra helyezett derékszogl hasabot tartalmaz.

55. abra
Hexagonalis szerkezet
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Azonos méretll gomboket kétféleképpen lehet szabalyosan elrendezni, ha azt
kivanjuk hogy a gombok kozti térfogat minimalis legyen. Az egyik lehetéség a
lapcentralt kdbos (szorosan illeszkedd kobos) szerkezet, a masik méd a hatszoges
szimmetriat mutaté szerkezet. Ez utdbbit szorosan illeszkedd hatszdéges (hcp =
hexagonal close-packed) szerkezetnek (56. abra) nevezzuk.

56. abra
Szoros illeszkedésii hatszdges racs és cella

A gbmbok altal kitoltétt térfogat és a teljes térfogat aranya mindkét esetben 0,74. Ha

a sikon egymas mellé helyezett gdombok mindegyike hat masikkal érintkezik akkor e

réteg is szorosan illeszked6 szerkezetl. Ez a réteg vagy a hcp-szerkezet alapsikja

vagy a lapcentralt kobds szerkezet (111) sikja lehet. Ujabb, hasonlé szerkezet jon

létre, ha a gdbmboket ugy helyezzik az alaprétegre, hogy annak harom gombjével

érintkezzék. Két lehetéséglnk van a harmadik réteg felépitésére:

I. ha a harmadik réteg gombijeit az elsé rétegnek a masodik réteg gdmbjeivel nem
fedett lyukai folé tesszuk, lapcentralt kdbds szerkezetet kapunk;

Il. ha a harmadik réteg gdmbjeit kdzvetlenul az elsé réteg gombijei folé helyezzik,
hatszoges szerkezethez jutunk.

Kifejezhetjik ezt ugy is, hogy a lapcentralt kdbos szerkezetben a rétegek ABCABC...

sorrendben, a hcp-szerkezetben pedig ABABAB... sorrendben kovetik egymast. A

hcp-szerkezet elemi cellajaban (57. &bra) kett6, a lapcentralt kébos racs elemi

cellajaban egy atom van.
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57. abra

Hexagonalis rendszer elemi cellaja

s
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A primitiv celldban a = b, a kdzbezart szog 120°, ¢ merbleges az a és b sikjara. A
legszorosabban elhelyezett hatszoges illeszkedésli gombok alkotta szerkezetben a
c/a hanyados (8/3)” = 1,633. Az egyik atom a 0,0,0 pontbeli origéban van, a masik
2/3,1/3,1/2 pontban.

Azokat a kristalyokat is hcp-szerkezetlinek tekintjuk, amelyekben a c/a értéke
valamelyest eltér az elméleti értéktdl. llyen pl. a cink, amelynek c/a értéke 1,86 (a =
2,66 A, c =494 A). A magnézium c/a = 1,623 értéke megkozeliti az idealis hcp-
szerkezetre jellemzd értéket. TObb fém - megfelel6 hdmérsékleten - lapcentralt kobos
szerkezetbdl hcp-szerkezetlivé valik és viszont. A koordinaciés szam - melyen a
legkOzelebbi szomszédos atomok szamat értjuk - e szerkezetekben 12. Néhany
példa szorosan illeszkedd hatszdges kristalyszerkezetl elemre:

elem cla elem cla elem cla
Be 1,581 Cd 1,886 Gd 1,592
Mg 1,623 Co 1,622 Lu 1,586
Ti 1,586 Y 1,570

A hexa- és trigonalis tengelykeresztben a fuggéleges c tengelyre merdlegesen nem
kettd, hanem harom vizszintes melléktengely talalhatd, és ezek egymassal 120°-0s
szOget zarnak be. Ez egyben azt is jelenti, hogy ugyanaz a tengelykereszt adja a
vazat a haromszboges vagy trigonadlis és a hatszbéges vagy hexagonalis
kristalyrendszereknek. A f6bb hatszoges osztalyok:

1. Csak hexagirje van a hexagonalis tetartoéderes osztalynak. A legismertebb itt
kristalyosodd asvany a nefelin.

2. A fétengely irdnyaban hexagir, vizszintesen tukorsik, valamint inverziés centrum
van a hexagonalis paramorf osztalyban. Ebben kristalyosodnak az apatit-csoport
asvanyai.

3. A hexagonalis rendszer 0sszes girjét (1 hexagir és 6 vizszintes digir) tartalmazza
a hexagonalis enantiomorf osztaly. Itt kristalyosodik az ismertebb asvanyok kozul
a B-kvarc.

4. Hexagir - benne metszédve 6 flggéleges tukorsik - van a hexagonalis hemimorf
osztalyban. Ebben kristalyosodik a wurtzit €s a greenockit.

5. A négytengelyl tengelykereszt szimmetriajat mutatja (1 hexagir, 6 digir, 6+1
tukorsik, inverzidos centrum), és az altalanos helyzetli formaja 24 lapbdl all a
hexagonalis holoéderes osztalynak. Itt kristalyosodik a grafit (58. abra), covellin,
molibdenit, berill és a pirrhotin.

58. abra
Grafit cella és racs
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Hexagonalis rendszerben kristalyosodik a hidrogén, a magnézium, a berillium, a
ruténium, az ozmium, a kobalt, a horgany, a kadmium, a hélium, a nitrogén, a szelén,
a tellur, a tallium is, a 59. abran lathaté asvanyok mellett.

Grafit

Berill (Smaragd) Armenit Elbait
59. dbra

Hexagonalis rendszerben kristalyosodé asvanyok

A karbon - gyémanton és grafiton kivili - modosulatai a zart gdmbkosaras felépitésu
fullerének, amelyeket Buckminster Fuller amerikai épitész emlékére "kereszteltek el",
aki hasonlé racsszerkezetli geodéziai gomboket épitett. llyen haromdimenzids, gdmb
alaku, paros atomszamu ,karbonmolekulak” egész csaladja Iétezik Cyo-tdl Capo-ig.
Legismertebb a Cgp karbonszerkezet, amelynek a hagyomanyosan varrt futball-
labdahoz hasonlité csonka ikozaéderes szerkezete van. Geometrigja 20 hatszogbdl
all, amelyeket 12 6tsz6g kot O6ssze ugy, hogy az Otszdgek nem kapcsoldédnak
egymashoz és minden hatszdg valtakozva 6t- és hatszdogekhez kapcsolddik (60.
abra).

60. abra
Fullerén gombkosaras szerkezete
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A romboéderes (trigonalis, haromszoges) rendszer

A rendszer Bravais-celldja (61. abra) olyan paralelepipedon, amelynek lapjai
egybevago rombuszok.

61. abra
Trigonalis cella és racs

Trigonalis kristalyosztalyok:

1.
2.

3.

A c tengely irdnyaban trigir van a trigonalis tetartoéderes osztalyban.

A trigonalis paramorf osztalyban csak inverziés centrum és trigiroid van. Itt
kristalyosodik példaul a dolomit, ilmenit, dioptaz.

A c tengely iranyaban trigir, vizszintesen 3 digir van, egyéb szimmetriaelem nincs.
Ez a trigonalis enantiomorf osztaly, ebben kristalyosodik az egyik leggyakoribb
asvany, az a-kvarc is.

. Ha a trigir egyben 3 fuggéleges tukorsik metszésvonala egyéb szimmetriaelem

nélkul, akkor ez a trigonalis hemimorf osztaly.

A trigonalis rendszer holoéderes osztalya kiulonleges szimmetriaelem-kombinaciot
tartalmaz: inverzids trigiroid, inverziés centrum, 3 vizszintes digir és 3 fuggdleges
tukorsik jellemzi.

A 62. abran néhany romboéderes rendszerben kristalyosodd asvany lathato.

-30 -



Hematit Korund (Zafir)
62. abra
Romboéderes rendszerben kristalyosodoé asvanyok

[’ A

Turmalin

A kovetkezd két osztaly besoroldasa nem egyeértelmi. A szakkdnyvek egy része
ezeket a hexagonalis rendszerhez sorolja, mert az altalanos helyzetli formaik
lapszama megegyezik a hexagonalis negyedes (6 lap) és feles (12 lap) lapszammal.

A trigonalis rendszerhez valé besorolast a c tengely iranyaban talalhaté trigir

indokolja, ami alapjan egyszeribb is a felismerése.

6. A c tengely iranyaban ftrigir, vizszintesen 1 tlkoérsik talalhatd a masodfaju
hexagonalis tetartoéderes osztalyban, amelyet trigonalis ,dipiramisos”-nak is
neveznek.

7. Trigir, 3 digir, fuggblegesen 3+1 vizszintes sik jellemzi a ditrigonalis ,dipiramisos”
osztalyt.

Ebben a rendszerben kristalyosodik az elemek kozul a higany, a bér, az arzén, az

antimon, a bizmut és a szamarium.

A monoklin (egyhajlasu) rendszer

A rendszer geometriai alapja (63. abra) a paralelogramma alapu egyenes hasab.

63. abra
Egyszeri monoklin cella

A monoklin tengelykereszt esetében a tengelyaranyok kulonbozék (a, b, c¢), az a és ¢
tengely kozotti hajlasszog nem 90°, de a két masik hajlasszég derékszdg. Monoklin
kristalyosztalyok:

1. A tengelykereszt maximalis szimmetridja: inverziés centrum, 1 digir és a digirre
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mer6legesen 1 tukorsik. Ez egyben a holoéderes kristalyosztaly. Ebben az
osztalyban kristalyosodik az ortoklasz és a gipsz (64. abra) is.

2. Egyetlen digirt taldlunk a b tengely iranyaban a monoklin enantiomorf
kristalyosztalyban.

3. Egyetlen tukorsik van az a-c tengelyek sikjaban a monoklin kristalyrendszer
hemimorf osztalyaban.

Ebben a rendszerben kristalyosodik a - és y-kén, a polénium és a pluténium.

64. abra
Gipszkristaly

A triklin (haromhajlasu) rendszer

A rendszer (65. dbra) geometriai alapja a paralelogramma alapu ferde hasab.
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65. abra
Triklin cella és racs

Legkevesebb szimmetriaelemet tartalmazza ez a tengelykereszt (a, b, ¢), amelynek
egysegvektorai egymastdl kulonboznek, és egymassal kulonbozé szdgeket zarnak
be: o # B # vy # 90°, ahol

o a b és c tengely kozotti,

B az a és c tengely kozotti,

vy az a és a b tengely kozotti szog.

Ennek a tengelykeresztnek mind0ssze egyetlen szimmetriacentruma van. Ebben a

kristalyrendszerben két kristalyosztaly talalhato:

1. Nincs szimmetria az osztalyban, minden lap kulonalld, egyedi. Nincs két olyan lap
a kristalyon, amely 6sszetartozna.
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2. Ha a haromhajlasu rendszerben a kristaly a tengelykereszt szimmetriajat mutatja,
azaz inverziés centruma van, akkor az osztdly holoéderes. Ebben a
kristalyosztalyban kristalyosodik példaul a kaolinit, cianit, axinit és a
plagioklaszcsoport.

Elem nem kristalyosodik ilyen formaban, az asvanyok kozll is csak kevés (66. abra).

Kalkantit Albit Henmilit
66. abra
Triklin rendszerben kristalyosodé asvanyok

A 67. abra az egyes rendszereket és tengelykeresztjeiket foglalja 6ssze. Ha a bels6

szerkezet szimmetriaviszonyait is figyelembe vesszik, akkor 230 tércsoport
kalonboztethetd meg.

trigonlis (hdromszages) -'*«L f&x\ %
. YW " Wi
N/ Korund Dolomit
il i A Ny ;
e = =7 .
szabalyos T b k \\ | rombos o
b X ..,:{QLD -
Uraninit Boracit at iz Olivin Colesztin
tetragondlis (négyzetes) @ @ monoklin (egyhajldsi) _ @D
et Waulfenit Cirkon 4 Vivianit Colemanit
al c I
A ) " . -
hexagondlis (hatszdges) ‘ b5 K triklin (hdromhajlasi) @ %L
| B e
_a’sl:i — _:; e }é\b —=
ST T Wzt i a Plagiokldsz Rodonit
67. abra

A hét kristalyrendszer néhany jellemz6 példaja

A kristalyszerkezetek felépitd részecskeéitél (atom, ion, molekula) fluggben
beszélhetink atomracsrol, fémracsrol, ionracsrol. E részecskék kozvetlen
szomszeédaikkal valé kapcsolata, vagyis az anyagban tulsulyban l1évé kotések médja
szerint megkulonbdztethetiink kovalens-, ionos- és fémes kotést. Ezen
kotésszerkezetek és az anyagok kotésmodtol fuggd tulajdonsagai 6sszefluggesét
altalanos megkozelitésben az 68. abra mutatja, a van der Waals kdtéssel egydtt.
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Bk ssaexa Kovalens kétés lonos kotés Fémes kotés van der Waals kotés
(hombopolaros kétés) | (heteropoléros kétés) | (delokalizalédott kétés) | (ldncmolekuldk kézotti)
Anyagcsoport Kerkmik Fémek Polimerek
ilyi &llapotuak, hére I4gyuldk
Anyagtulajdonségok (egyenediyl dilepottiak) ( gyuick)
Siriség o
(~ kttésben résztvevd elemek kicsi - kbzepes nagy - kbzepes kicsi
rendszama)
Merevség, szilardsag
(~ kbtési energia, kétéserdsség) nagy kdzepes - kicsi kicsi
Alakithatosag, szivossag
(~ kotésben résztvevd részecs- kicsi nagy kozepes
kék koordinécids szama)
Olvadasi hémérséklet
(~ kétési energia, kitéserdsséq) nagy kodzepes - kicsi kicsi
Hévezetd képesség
(~ kitésben résztvevd elektro- kicsi nagy kicsi
nok elmozdulasi lehetésége)
Elektromos vezetSképesség
(~ kotésben résztvevd elektro- kicsi nagy kicsi
nok elmozdulasi lehetsége)
Héallésag
(~ kotés termikus stabilitasa) nagy kbzepes kicsi
Korrézidallésag
(~ kotés vegyi stabilitasa) nagy kicsi kézepes
68.abra

Kotésszerkezet és anyagtulajdonsagok osszefiiggése
A geometriai krisztallografia szemléltetési lehetéségei
Sikbeli grafikus modellek (abrak)

A geometriai krisztallografiat leggyakrabban (pl. tankonyvekben) kétdimenzios
axonometrikus drotvaz, hur-csomépont vagy golyd abrakkal szemléltetik. Jelen
cikkben is talalhatdak ilyen abrak. El6ényuk az olcso ,eldallitas”, a kis helyigény és a
nagyfoku mobilitas. De barmilyen szépek és térhatasuak is ezek az abrak, féleg az
Osszetettebb cellaknal és racsoknal nem attekinthetbek és nem mindig adnak
egyertelmd valaszt a térbeli elhelyezkedésre, az allotrop atalakulasok lehetéségeére.

Térbeli épitett modellek (makettek)

Az elébbi csoport tovabbfejlesztett térbeli valtozatai a gyarilag eléallitott (rendszerint
mianyagbdl készult) demonstraciés modellek és épitdkészletek (amik inkabb a
bonyolultabb szerves kémiai strukturak, fehérjék, DNS, stb. makettjei). Ezek borsos
arat a hazilag ,barkacsolt” golyo-drotvaz (altalaban fém, mianyag és fa alapanyagu)
vagy ragasztott ping-pong labda modellekkel (69. abra) igyekeznek kivaltani. EI&nylk
az igényes megjelenés és az, hogy a diakok fizikailag is megfoghatjak, kozelrdl
megnézhetik. Hatranyuk a sérulékenység, a viszonylag magas koltségek, a
reprodukalhatatlansag (a diak nem tudja barmikor ,megvizsgalni”).
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69. abra
Ragasztott krisztallografiai modellek ping-pong labdabél

Haromdimenzios szamitégépes statikus modellek

A harmadik csoport a szamitogépes statikus modelleké, melyek 6tvozik az el6z6 két
csoport tulajdonsagait és a kétdimenziés monitoron, haromdimenzios
objektumokként, fellletekként jelennek meg. Jelen cikkben szereplé merev gdmbds
abrak is ilyen sajat készitésl virtualis modellekb8l szarmaznak. Nem megfoghatdk
ugyan, de térben elforgathatdk, kicsinyithet6k, nagyithatok. Nagy elényik, hogy
tetszbleges beallitasu kétdimenziés kép mentheté el roluk, igy az elsé csoport
létrehozasahoz is felhasznalhaték. Adathordozon korlatlanul sokszorosithatok,
halézaton keresztll is eljuttathatok barhova, ami nagy foku mobilitast biztosit.
Viszonylag kis helyet foglalnak és prezentaciokban is felhasznalhatok, remek
lehetéségeket nyujtva az oktatasban. Altalaban kiinduld pontjai a negyedik csoport;
vagyis az animaciok létrehozasanak. Hatranyuk, hogy a sok fellletelembél allé
objektumok renderelése esetenként igen erés hardvert igényel.

Haromdimenziés szamitégépes animaciok
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A negyedik kategoria a szamitdogépes animacioke, melyek a leglatvanyosabbak, de a
legfejlettebb hardver és szoftver hatteret igénylik. Segitségukkel a legbonyolultabb
racsatalakulasok és torzulasok is szemléletesen bemutathaték. Szintén
,hordozhatok” (pl. pendrive-on), bar tobb tarhelyet foglalnak, mint a statikus
modellek.

e

A szamitogépes szemlélteté modellek elballitasa és alkalmazhatésaga

A szamitogépes 3D modelleket AutoCAD-ben, Windows kornyezetben keészitettuk.
El6szor a cellanak megfelel6 drotvaz készllt el egyenesekbdl, majd a megfeleld
metszéspontokba kerlltek az atomokat szimbolizalé szilardtest gombok. A cellak a
SZEL paranccsal, majd tovabbi gdmbok hozzaadasaval késziltek. A racsok az elemi
cellakbol a NEGYZETES KIOSZTAS és a MASOLAS parancsokkal késziiltek. A kész
modelleket exportaltuk .3ds formatumba, amelyek a Frog3d nézegetd§ programmal
egyszerllen megtekinthetok, térben forgathatdk, kozelithetdk, tavolithatok,
tetszéleges beallitasban ,lefotézhatok”.

Ezen moddszer elénye: nem kell hogy telepitve legyen az aktualis szamitégépen az
AutoCAD, vagy a 3dStudioMAX. A professzionalis, tobb formatumot tamogato
nézegetbkkel szemben a Frog3d-t nem kell telepiteni, tomoritve akar floppy-lemezen
is elfér, és nem igényel kulonosebb szakértelmet. Az AutoCAD-del szemben a
renderelt abrak mozgathatdék (nemcsak a drétvazak), mikdzben nem foglalnak annyi
memoriat.
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