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Pri revizii kryStalovej Struktdiry mullitu sa pouzili monokrystaly elektro-
taveného mullitu o chemickom zloZeni 22,19 %, SiO,, 76,85 %, Al,O4, 0,56 %,
Fe,0,, 0,44 9 TiO,; i8lo teda o fazu medzi f-mullitom a y-mullitom podla
H. P. Rooksbyho a J. H. Partridgeho [1] alebo o tzv. pragit podla R.
Bartu a C. Bartu [2]. V §tddiu prvého spresnenia $truktiry (R = 0,26) sa
ziskala projekcia elektrénovej hustoty o (z, y) (obr. 1), ktora spolu s doteraz
znamymi udajmi o mullite [1—13] umoznila urobit tieto predbezné zavery:

Obr. 1. Projekeia elektrénovej hustoty mullitu do roviny XY. Vrstevnice st zakreslené
v absolitnej stupnici a zodpovedajt priblizne 3 e/A2.

1. Taylorov [3, 4] model krystilovej Struktiry mullitu mozno v hrubych
¢rtach povazovat za spravny.
2. Krystalova Struktira ,,pragitu (2/1-mullitu) sa zésadne neli§i od krys-
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talovej struktiry beZného 3/2-mullitu, a preto nie je potrebné zavadzat pren
osobitny nazov ,,pragit®‘ [2].

3. Priamou metédou Struktirnej analyzy sa potvrdzuje existencia siilima-
nitovych dvojitych retazcov tetraédrov SiOi~ (v dalsom len ,sillimanitové
retazce‘’), ktoré na ziklade Taylorovho modelu navrhol N. V. Belov [14].

4. Z porovnania vySok a tvarov maxim v projekecii elektrénovej hustoty
na obr. 1, ktoré zodpovedaju kyslikovym atémom, vyplyva, Ze poloha Oy je
obsadzovand Statisticky, a to nielen éo do podetnosti obsadzovania, ale aj éo
do stradnic (dotyénd poloha je reprezentovand difiznym nizkym maximom,
zodpovedajicim svojim najvys$sim bodom ca 7,5 efA2, zatial &o ostdvajice
kyslikové maxima st ostrejsie, s vrcholom pri ca 12,5 ¢/A?), takZe mozno
hovorit o Statistickom obsadzovani blizkeho okolia polohy O;ipr. Pritomnost
difaznych stop na difrakénych snimkach mullitu, ktoré pozorovali H.
Scholze [8], C. Kurylenko [6], S. O. Agrell a J. V. Smith [13], je zrejme
vyvolana predovietkym Statistickym obsadzovanim (av$ak s uréitym stupiiom
usporiadanosti) spomenutej polohy. Statistické obsadzovanie polohy Oy po-
tvrdzuje aj R faktor, ktory ma v tomto $tadiu rieSenia Struktiry hodnotu 0,26
pre Statistické obsadzovanie a 0,28 pre plné obsadzovanie polohy Ojyr.

5. Ak v Struktdre sillimanitu existuji sillimanitové retazce o zloZeni
[SiAlO;)3-, v Struktire mullitu, kde dochddza k dalSiemu zastupovaniu até-
mov Si atémami Al, musia existovat sillimanitové retazce o zlozeni danom

vSeobecnym vzorcom [Si,_,Al,O,, .13, takie vzorec mullitu treba pisat

v tvare 2z
AllSi,- ALOy o],
2 2

kde 1,25 <z < 1,40 pre 3/2-mullity, resp. 2/l-mullity, priéom zikladnd
bunka obsahuje dve jednotky tohto zloZenia.

Na podrobnejsom vyskume kryStalovej Struktiry mullitu sa pracuje.

V priebehu daldej prdce sa zistilo, Ze Statistické vynechdvanie atomov kyslika
v polohe O1r1 md za ndasledok Statistické obsadzovanie novej (prdzdnej ) tetraedrickej
polohy medzi O1, Omr a O atémams Si—Al, takze tieto letia védy v tetraedrickej
koordindcii, éo sa potvrdilo dalsim zniZenim R faktora asi o 4°/,.

Sihrn

Pomocou Fourierove] analyzy sa zistilo, Ze model krystalovej Struktury
mullitu, ktory navrhol W. H. Taylor [3], je v podstate spravny. Poloha
kyslika Ogir (obr. 1) je Statisticky obsadzovana. Vzorec mullitu sa navrhuje
pisat v tvare Al[Si,_.ALO,; ]

2 .2
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3AMETKN O KPUCTA/LLINNYECKON CTPYKTYPE MVYJJINTA

CJIABOMUSI JIOPOBHY
Rade;ipa Munepasiorun n kpuctajiorpaduu Gaxy/1bTeTa ¢cTeCTBCHHLIX HAYK
YHupepcutera uM. Homenckoro B bpaTiciase

HayuHo-uceo1e;10BaTe/Ib¢ KMil HHCTUTYT OTHEYTIOPHLIX MaTepHa. 0B B Bpatucaase

BoiBo;n!

Zlits1 peBU3HMN KPUCTAN IMUCCROI CTPYKTYPBI MYJIJIITA ObL 1L HC110/1530BAHLI MOMOKPUCTAILIILE
2JICKTPOINJIAB/ICHHOIO MYJLIMTA cojiepskamero 22,19 9% SiO,, 76,85 9, Al:Q,, 0,56 %, Fe203.
0,44 %Ti0,, uto oTBeuaer f-, 7-myaanty [1], wam Tak HaspbiBaemomy nparaty [2]. BB nepsoM
aTare OLINIa MOCTPOCHA MPOEKIMNs I:IEKTPOHHOM NMMOTHOCTH ¢ (X, ¥), ROTOpasi BMECTEe ¢ [aH-
HLIMH Ve 1yOJHKOBaHHLIX padoT [1—13] Moriaa OniTh nenosib30BaHA s HEKOTOPBIX
HPC;(BAPHTE. ILHLIX PE3YJILTATOB.

Moje: 1 KpueTassmuecRoil ¢TpyRTYpst MyiiuTa no Teiiziopy [3] upndiamaure.ibHo mpa-
Bu.bHA. Tar Kak ¢TpyrTypa 2/l-my.mira He OT/IMuUAaeTCs NMPHHIHIIMANBLHO OT Hee, cIie-
IMA/IbHOE HA3BAHUC TIPAUHT sBISIETCs M3JMIUHBIM. 1bUTO 1IOTBepAsiCHO «YIICCTBOBAHME
/BolinHbIX 1enouek SiOi- [14]. Artomsl Kucaopoja samosansuor nosuiwmu Oppp ($ur. 1)
CTATHCTHYECKH, HO, ¢ KAKOI-TO C(TCICGHLIO YIMOPSI;|0YeHHsI, M BepPOATHO, M OJHOBPEMCHHO
¢ OTKJIOHCHMSIMA OT KOOPAMHAT %, (), 3. DTUM BO3MOIKHO KavucCTBEHHO OOBSCHUTH NPHUMHY
nosiBjieHHst IMPPYBHOHHLIX TSATEH HA PCHTIEHOBCRKHX CHUMKAX MOHOKPHCTAI/I0B MYJIIMTA
[6, 8, 13].

DopMyity MY ILIMTA HA;10 MHCATH B BIIC Al['Siz-A,-Aleu «), upnuem 1,25 5 o < 1.40

UTO OTBEUACT MY:IINTOM B npejeiax 3/2—2/1. 2 2

IToerynuao B pejarunio 19. 4. 1960 r.
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Zusammenfassung

Zur Revision der Kristallstruktur des Mullits wurden die Einkristalle des Elektro-
schmelzmullits der chemischen Zusammensetzung 22,19 % Si0,, 76,85 9, ALO,,
0,56 9% Fe,04, 0,44 9 TiO, beniitzt. Diese entspricht also dem -, y-Mullit [1], oder dem
sogenannten Pragit [2]. Im Anfangsstadium wurde eine Projektion der Elektronen-
dichte ¢ (x, y) konstruiert (Fig. 1), die mit Resultaten fritherer Arbeiten [1—13] vor-
ldufige Schliisse ermoglicht. :

Das Taylor’sche Mullitstrukturmodell [3] kann man annédhernd als richtig betrachten.
Es gilt im Wesentlichen auch fir 2/1-Mullit und darum ist eine Einfithrung des speziellen
Namens ,,Pragit’ nicht notwendig. Die Existenz der Doppelketten von Tetraedern SiO;~
[14] wurde bestédtigt. Die Sauerstoffpositionen Ogyp (Fig. 1) sind statistisch, aber mit
einem gewissen Ordnungsgrad besetzt, wobei wahrscheinlich auch einige Abweichungen
von den Koordinaten }, 0, } stattfinden. Dieses kéonnte auch die Frage des Vorhanden-
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seins von diffusen Reflexen auf Rontgenaufnahmen der Mulliteinkristalle [6, 8, 13]
qualitativ kldren.

Die Mullitformel ist daher in der Form Al[Si,_,ALO,, z](wo 1,25 < < 1,40 fir
3/2- bis 2/1-Mullit) zu schreiben. PR

In die Redaktion eingelangt den 19. 4. 1960
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