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Bonattite - Cu504 ¢ 3H20

e QOranzove¢ je zobrazena méd’
Cu

« Zluté sira S
« Cervené kyslik

e Bile vodik H




Doplnujici
obrazek
bonattitu z

programu
VESTA

Modie je
zobrazena méd’

Zluté sira S

Cervené kyslik

Bézoveé vodik H




Obrazek
krystalu s 8
elementarnimi

bunkami




Delka vazeb mezi1 atomy

Na tomto obrazku jsou
vidét délky vazeb mezi
atomy v Angstromech.

Vzdalenosti1 stejnych
atomu na jinych mistech
se liS1 o setiny az
desetiny A, to mizZe byt
zpusobeno raznymi
pittazlivymi silami
sousednich atomi

Napft. vzdalenost Cua O
(mezi Cua S) je 2,449 A,
Cu a O (v molekule
vody) je 1,98 A a mezi S
a O je vzdalenost 1,48 A.



Vazebneé uhly

Na tomto obrazku jsou vidét
vazebne uhly.

Napft. vazebny tthel mezi Cu
a O (v molekule vody) je
87,01° a nebo 90,4°.
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Koordinacni ¢isla
Kolem atomu siry S jsou 4 kysliky O -> koordinacni ¢islo 4

Kolem atomu médi Cu je 6 kyslika O -> koordinacni ¢islo 6




Sira zluté a

Na tomto obrazku z
programu VESTA si
muzeme OVerit
koordinacni ¢isla atomu
medi a siry.

Koordinac¢ni ¢islo 4
odpovida tvaru molekuly
tetraedr a k. Cislo 6
odpovida tvaru oktaedr.



Prvky symetrie

Zelenou primkou je rozdélena
buiika na 2 symetricke celky.




Kov — molybden Mo

Pro molybden jsem nasSel na ,,Wiki crystallography database* 2 kubické
struktury, méfeni bude provedeno na prostoroveé centrované el. bunce.

1. Prostorové centrovana elem. burnka 2. Plosné centrovana elem. bunka




Vzdalenosti mez1 atomy

—

Vzdalenost mezi atomy ve
vrcholech je 3,14 A a mezi
atomy ve vrcholech a atomem
ve stiedu je 2,73 A.

1 {Mo-Mo) = 3.14730(0) A
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1 {Mo-Mo) = 2.725e4(0) A
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Uhly mezi spojnicemi atomt

Uhel mezi spojnicemi atomt ve vrcholech je 90 © a 45 °©
a mez1 spojnicemi atomu ve vrcholech a atomem ve
sttedu bunky jsou thly 70,53 © a 54,74 °.



Koordinacn

I/

1

¢islo

Kolem kazdého
atomu se nachazi 8
nejblizsich
sousednich atomu se
vzdalenosti 2,73 A.

Z toho vychazi
koordinacni ¢islo 8.



Prvky symetrie

i Roviny symetrie
pi1 pohledu z vrchu
/ zespoda / ze
stran.



Stfed symetrie Osa symetrie




Z.aver
K m¢éteni byly pouzity 2 bezplatné programy — Mercury a VESTA. Kazdy ma svoje vyhody a nevyhody.

Mercury lépe ukazuje vzdalenosti a thly vazeb a také dokaze ukazat roviny symetrie. Nevyhodou je
meng¢ kvalitni vystupni obrazek a absence nékterych diilezitych funkci v bezplatné verzi.

VESTA ma intuitivnéjsi ovladani, kvalitni vystupni obrazky a dle mého nazoru hez¢i graficke
zZpracovani.

Nedokaze ale ukazat vzdalenosti a thly vazeb pfimo v obrazku, proto jsem je dodélaval v jiném
grafickém programu a nebo vyuzil pravé program Mercury.



