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Рассматривается проблема связи морфологии кристаллов с их атомным строением. Предлагается методика, позволяющая рассчитать огранку кристалла при наличии информации о параметрах элементарной ячейки и координатах атомов в ней. Введено понятие коэффициента заполнения грани кристалла.

Собран и систематизирован экспериментальный материал о формах роста кристаллов. Проведены расчеты огранки для 70-ти кристаллических структур. Среди них – кристаллы кубической, тетрагональной и гексагональной сингоний, отличающиеся типом связи и сложностью формульных единиц.

Разработаны принципы сравнения экспериментальных данных об огранке кристаллов с расчетными данными. Проведено количественное сравнение расчетной и реально наблюдаемой огранки. На основании сравнения теории с экспериментом для ряда веществ, сделаны заключения о качестве и областях применения двух теорий – стандартной методики Бравэ (R-метод) и предлагаемой методики, основанной на расчете коэффициентов заполнения (Q-метод).

Результаты прогнозов Q-метода хорошо совпадают с экспериментом для 81% рассмотренных структур и вообще не дают плохих совпадений, что является довольно высоким результатом для чисто геометрической модели. Предсказания R-метода обеспечивают хорошее совпадение в 43% случаев, удовлетворительное – в 46% и плохое – в 11%. Очевидны преимущества Q-метода по сравнению R-методом.

R-метод может использоваться для любого вещества, но не следует ждать от него высоких результатов. Достоинства: простота, универсальность. Недостатки: низкая степень совпадения с экспериментом. Можно рекомендовать использование R-метода в качестве нулевого приближения.

Q-метод обеспечивает лучшие по сравнению с R-методом результаты, однако и его точность не абсолютна. Предпочтительно использование этого метода для структур с ненаправленным типом связи. Достоинство: хорошая степень совпадения с экспериментом. Недостатки: относительная сложность, требуется больше входной информации. Можно рекомендовать использование Q-метода в качестве первого приближения.
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