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Mineralogia i krystalografia majg wspdlne korzenie. Przez wieki gtownym przedmiotem badan
krystalograficznych byly badania mineratdéw. Dopiero na poczatku XX-go wieku obie te nauki
rozdzielity si¢. Krystalografia zajeta si¢ glownie rozwojem nowych metod badawczych (w tym takze
tych opartych na dyfrakcji promieniowania X), natomiast mineralogia skoncentrowata si¢ na
wla$ciwos$ciach mineralow. Obie te nauki tacza si¢ w rentgenowskich badaniach struktury i wtasciwosci
mineralow. Prawie wszystkie (ok. 99,7%) z wyznaczonych dotychczas ok. 1,5min struktur
krystalicznych uzyskano poprzez udoktadnienie sferycznego modelu ggstosci elektronowej atomow
zwanego modelem niezaleznych atomow (IAM) wzgledem rentgenowskich danych dyfrakcyjnych. W
ten sposob uzyskano takze struktury praktycznie wszystkich znanych mineratow (ok. 5500 struktur).
IAM zostal zaproponowany w roku 1914-tym przez W.H. Bragga. Paradoksalnie mozna wigc
rejestrowaé dane na najnowoczes$niejszej aparaturze i jednocze$nie korzysta¢ z ponad stuletniego
modelu gestosci elektronowe;j. Tylko kilka tysigey struktur krysztatéw (0k.0.3%) uzyskano stosujac W
udoktadnieniu nowoczesne asferyczne modele atomowe takie jak udoktadnienie multipolowe (MR) czy
tez udoktadnienie za pomocg atoméw Hirshfelda (HAR). Wsrdd takich struktur jest tylko ok. 35 struktur
mineratlow. Wsrdd tych struktur jest takze opublikowany przez nas ilosciowy rozktad gestosci
elektronowej fluorytu, oraz bg¢dzie przygotowany juz do druku ilosciowy rozktad gestosci elektronowej
w grossularze w warunkach normalnych jak i pod cisnieniem 1GPa. To jest pierwsza udana proba
udokladnienia ilo$ciowego rozkladu gesto$ci elektronowej pod ciSnieniem na Swiecie. Poprzez
porownanie z gestoscia elektronowg w warunkach normalnych uzyskujemy nowe mozliwosci $ledzenia
skutkow uzycia ci$nienia (lub/i temperatury lub innych bodZcow) w strukturach mineratéw na poziomie
subatomowym. Jest to mozliwe dzigki zastosowaniu przez nas nowego typu celki diamentowej z
szerszym katem rozwarcia (do 120°) niz ten w dotychczas uzywanych celkach. Dostajemy znacznie
wigcej informacji z eksperymentow rentgenowskich oraz udoktadniamy bardziej zaawansowane modele
gestosci elektronowej niz dotychczas to robiono.

Celem tego projektu sg absolutnie pionierskie zastosowania eksperymentalnych badan
gestosci elektronowej do badania przejs¢ fazowych w mineralach w warunkach wysokiego
cisnienia oraz/i w funkcji temperatury. Otwieramy w ten sposéb nowe pole badawcze. Nowe
podejscie umozliwia symulowanie proceséw mineralogicznych zachodzacych w skorupie ziemskiej w
warunkach laboratoryjnych. Proponujemy badania typu studium wykonalnosci (ang.: feasibility
studies). Chcemy zbadaé takie mineraty, ktére wykazujg przejScia fazowe ponizej ok. 50GPa,
rozpraszajg promieniowanie rentgenowskie przy wysokich katach dyfrakcyjnych oraz w ktorych
przejscia fazowe byly juz badane metodami rutynowymi. Checemy praktycznie pokaza¢ o ile glebsze
wejrzenie w nature oddzialywan i przej$¢ fazowych w mineralach mozna uzyskaé¢ stosujac
udokladnienie multipolowe w poréwnaniu do badan dotychczas wykonywanych. Te nowe metody
badawcze umozliwiaja uzyskanie iloSciowych rozkladow gestosci elektronowej w mineratach,
uzyskanie znacznie lepszych (bardziej dokladnych i precyzyjnych) parametrow geometrycznych
(odlegtosci migdzyatomowych i katow walencyjnych) oraz parametrow termicznych atomoéw/jondw,
daja mozliwo$¢ Sledzenia zmian rozkladu gestosci elektronowej (transferu ladunku) miedzy
jonami w sieci krystalicznej mineratéw pod Wptywem cisnienia i temperatury. Mozna takze uzyskiwac
wiarygodne wartosci ladunkéw i objetosci atomowych/jonowych, uzyskiwaé¢ i wizualizowaé
odstepstwa od sferyczno$ci atomoéw/jondow w sieciach krystalicznych mineratow oraz wiarygodne
wartosci energii oddzialywan elektrostatycznych, potencjalu elektrostatycznego, pola
elektrycznego, i - w ogélnosci - wszelkich jednoelektronowych wlasciwosci gestosci elektronowej.
Te parametry moga by¢ korelowane z r6znymi wlasciwo$ciami mineralogicznymi i fizykochemicznymi.
Proponuj¢ zbadanie przej$¢ fazowe w nastepujacych mineratach: Kyanit [AlSiOs], Diopsyd
[CaMgSi,O¢], Enstatyt [Mg.Si,O¢], Pyrop [MgsAlz(SiOa4)s], Oliwin, Forsteryt [z wulkanu Wezuwiusz
oraz z Norwegii, Mg,SiO4], Wollastonit [CasSisO], Brucyt [Mg(OH),, Trygonalny], Grafit, Diament,
Kwarc (forma o i ) [SiO2], Boracyt [MgsB-013Cl] oraz inne interesujace mineraty, i nowe fazy
mineratow, wykazujace przej$cia fazowe.

Projekt ten jest wazny z powodéw czysto naukowych zwigzanych ze zrozumieniem natury
zjawisk zachodzacych w mineratach ale takze wazna dla geofizykow opisujacych sposoby rozchodzenia
si¢ fal sejsmicznych w plaszczu skorupy ziemskiej oraz zajmujacych si¢ r6znymi modelami zjawisk
grawitacyjnych, mineralogéw zajmujacych si¢ modelowaniem dystrybucji domieszek pierwiastkow
sladowych w mineratach i sposobow ich redystrybucji podczas zmian fazowych. Ponad 100 lat po
badaniach Braggow, proponujemy nowe mozliwosci w badaniach mineralogicznych.



