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Комплексный кристаллохимический анализ  
как этап минералого-технологической оценки руд  

твердых полезных ископаемых
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Резюме. Цель данной статьи заключалась в обосновании важности роли комплексного кристаллохимического 
анализа при минералого-технологической оценке руд твердых полезных ископаемых. На примере редких сили-
катных минералов (тинаксит, токкоит, калий-гастингсит и других), отобранных из месторождений разных генетиче-
ских типов, была продемонстрирована эффективность интеграции современных аналитических методов: рентге-
ноструктурного анализа, электронно-зондового микроанализа, мёссбауэровской, инфракрасной и спектроскопии 
комбинационного рассеяния, электронного парамагнитного резонанса, а также оптической спектроскопии и лю-
минесценции. В ходе исследования были получены количественные данные о распределении катионов по струк-
турным позициям, валентном состоянии железа, особенностях спектров, связанных с наличием OH-колебаний и 
люминесцентных характеристиках. Установленные количественные корреляции «состав – структура – свойства» 
позволили решить фундаментальные задачи, такие как определение кристаллохимических формул и механизмов 
изоморфных замещений, исследование ионообменных и окислительно-восстановительных процессов, реконстру-
ирование условий минералообразования, анализ природы функциональных свойств. Полученные результаты дали 
возможность создать основу для прогнозирования технологического поведения минерального сырья и разработки 
генетических критериев. В числе прочего убедительно подтверждено, что комплексный подход при оценке руд 
твердых полезных ископаемых обеспечивает переход от эмпирического описания к прогностическому моделирова-
нию, внося существенный вклад как в развитие фундаментальной минералогии, так и в решение прикладных задач 
рационального недропользования. Установленные закономерности и разрабатываемые методические принципы 
открывают новые перспективы для создания энергоэффективных и экологически безопасных технологий перера-
ботки минерального сырья с целенаправленным использованием его функциональных свойств.

Ключевые слова: минералообразование, минералого-технологическая оценка, изоморфизм, силикаты, кристал-
лохимия, прогнозирование, функциональные свойства
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Comprehensive crystal chemical analysis 
 as a stage of mineralogical and technological assessment 

of solid mineral ores
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Abstract. The purpose of this article is to substantiate the importance of comprehensive crystal chemical analysis in the 
mineralogical and technological assessment of solid mineral ores. On example of rare silicate minerals (tinaksite, tokkoite, 
potassium-hastingsite, and others) selected from the deposits of various genetic types the effectiveness of the integration 
of modern analytical methods including X-ray structural analysis, electron probe microanalysis, Mössbauer, infrared and 
Raman spectroscopy, electron paramagnetic resonance, as well as optical spectroscopy and luminescence was demon-
strated. The study obtained quantitative data on cation distribution by structural positions, iron valence state spectra 
features associated with OH vibrations, and luminescent characteristics. The identified quantitative “composition-struc-
ture-properties” correlations enabled the solution of such fundamental tasks as determining crystal chemical formulas and 
mechanisms of isomorphic substitutions, studying ion exchange and redox processes, reconstructing mineral formation 
conditions, and analyzing the nature of functional properties. The obtained results provided a basis for predicting the tech-
nological behavior of mineral raw materials and developing genetic criteria.  Among other things, it has been convincingly 
demonstrated that the comprehensive approach to assessing solid mineral ores enables a transition from empirical de-
scription to predictive modeling making a significant contribution to both the development of fundamental mineralogy and 
the solution of applied problems in rational subsoil use. The established patterns and developed methodological principles 
open up new prospects for the creation of energy-efficient and environmentally friendly technologies for processing mineral 
raw materials with the targeted use of their functional properties.

Keywords: mineral formation, mineralogical and technological assessment, isomorphism, silicates, crystal chemistry, fore-
casting, functional properties
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Введение
Современная минералогия развивается 

в сторону прогностической дисциплины, где 
на первый план выходит не только диагно-
стика, но и предсказание функциональных 
свойств минерального вещества. Особый 
интерес в этом контексте представляют 
сложные силикаты, исключительное струк-
турное и химическое разнообразие которых 
делает их уникальными природными моде-
лями, демонстрирующими свойства, востре-
бованные в современных технологиях: ион-
ную проводимость, селективную сорбцию, 
каталитическую и нелинейно-оптическую 
активность.

Кристаллохимический анализ служит ос-
новой для понимания и прогнозирования этих 
свойств через установление количественных 
корреляций между химическим составом, 
параметрами кристаллической структуры и 
макроскопическими характеристиками мине-
ралов. Однако достоверность анализа невоз-
можна без комплексного методологического 
подхода, интегрирующего данные современ-
ных методов аналитической химии. 

Комплексный кристаллохимический ана-
лиз является неотъемлемым и критически 
важным этапом современной минералого-тех-
нологической оценки руд. На примере кон-
кретных минеральных видов в данной работе 
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демонстрируется, как понимание их кристал-
лохимии позволяет прогнозировать их поведе-
ние в технологических процессах, оценивать 
возможность извлечения ценных компонентов 
и разрабатывать более эффективные и эко-
логичные схемы обогащения, что в конечном 
итоге способствует решению стратегических 
задач в области недропользования.

В основе прогнозирования функциональ-
ных свойств минералов лежит установление 
количественных корреляций между кристал-
лохимическими параметрами и макроскопи-
ческими характеристиками. Ключевой концеп-
цией является положение о том, что техно-
логически значимые свойства (ионная прово-
димость, сорбционная емкость, термическая 
стабильность, оптические характеристики) не 
являются эмпирическими константами, а де-
терминируются комплексом кристаллохимиче-
ских факторов. К числу таких кристаллохими-
ческих дескрипторов относятся размер и гео-
метрия каналов и полостей структурного кар-
каса, валентные состояния и ионные радиусы 
катионов, природа химической связи, а также 
концентрация и тип точечных дефектов.

Таким образом, экспериментальная зада-
ча заключается в комплексном определении 
указанных параметров с последующей экс-
траполяцией установленных взаимосвязей 
для прогноза поведения минерала в услови-
ях, моделирующих конкретные технологиче-
ские процессы (обогащение, выщелачивание, 
термическая обработка). Интеграция данных, 
полученных всей совокупностью аналитиче-
ских методов, создает основу для построения 
достоверных прогностических моделей, свя-
зывающих кристаллохимические параметры 
с функциональными свойствами минералов. 
Важно подчеркнуть, что эти же данные несут 
важнейшую геохимическую и минерагениче-
скую информацию, позволяя реконструиро-
вать условия образования минералов, и, сле-
довательно, могут использоваться для разра-
ботки генетических и поисковых критериев.

Материалы и методы
исследования

Кристаллохимическое исследование предъя- 
вляет строгие требования к аналитическому ин-
струментарию, который может быть системати-
зирован по решаемым задачам.

Методы определения элементного со-
става. Электронно-зондовый микроанализ со-
храняет статус референтного метода для коли-

чественного определения макро- и микроком-
понентного состава с пространственным раз-
решением на уровне микронных масштабов. 
Метод обеспечивает получение данных, необ-
ходимых для установления точных химических 
формул минералов и расчета коэффициентов 
распределения элементов. Для анализа уль-
транизких содержаний редких, редкоземель-
ных и рудных элементов, а также изотопного 
состава ключевым инструментом является 
масс-спектрометрия с индуктивно-связанной 
плазмой и лазерной абляцией (LA-ICP-MS, 
от англ.: Laser ablation – inductively coupled 
plasma mass spectrometry).

Рентгенодифракционные методы. Рентге-
нодифракционные методы составляют основу 
структурных исследований. Методологически 
они разделяются на два основных направления:

1.  Рентгенофазовый анализ (XRD, от 
англ.: X-ray diffraction) решает задачи каче-
ственной идентификации кристаллических 
фаз и полуколичественного определения их 
содержания в поликристаллических образцах, 
что критически важно для оценки минерально-
го состава руд.

2.  Рентгеноструктурный анализ (SCXRD, 
от англ.: Single-crystal X-ray diffraction) являет-
ся основным методом расшифровки кристал-
лической структуры. Наиболее информативна 
монокристальная дифрактометрия, позволяю-
щая с высокой точностью определить симме-
трию, параметры элементарной ячейки, коор-
динаты атомов и межатомные расстояния. Для 
полифазных образцов или в случаях, когда по-
лучение монокристаллов невозможно, высоко-
эффективен метод Ритвельда, основанный на 
полнопрофильном анализе порошковых диф-
рактограмм.

Методы исследования локального атом-
ного окружения и электронного состояния. 
Важнейшим аспектом является применение 
методов, чувствительных к тонким эффектам, 
не всегда фиксируемым дифракционными ме-
тодами:

1.  Виброспектроскопические методы (ин-
фракрасная – ИК-спектроскопия и спектроско-
пия комбинационного рассеяния – КР-спектро-
скопия) предоставляют прямую информацию 
о типах химических связей, составе и конфигу-
рации анионных комплексов (SiO4, BO3, CO3), 
а также идентифицируют летучие компоненты 
(ОН-группы, H2O). Их совместное применение 
обеспечивает верификацию структурных мо-
делей.
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2.  Электронный парамагнитный резонанс 
(ЭПР) служит прямым методом детектирова-
ния парамагнитных центров (ионы Fe3+, Mn2+), 
позволяя изучать природу точечных дефектов 
и валентные состояния элементов-примесей.

3.  Мёссбауэровская спектроскопия пред-
ставляет собой селективный метод исследо-
вания локального окружения и электронного 
состояния железа, обеспечивая точное опре-
деление его валентности, типа координации и 
параметров кристаллографических позиций.

4.  Рентгеноспектральные методы (рент-
геновская фотоэлектронная спектроскопия – 
РФЭС, XANES, от англ.: X-ray absorption near 
edge structure и EXAFS, от англ.: Extended 
X-ray absorption fine structure) позволяют опре-
делять валентные состояния элементов и па-
раметры локального координационного окру-
жения даже в аморфных и нанокристалличе-
ских фазах.

В настоящей работе на примере конкрет-
ных представителей сложных силикатных ми-
нералов продемонстрирована практическая 
реализация комплексного методологического 
подхода, детально рассмотрены кейсы, ил-
люстрирующие, как целенаправленная ин-
теграция данных рентгеновской дифракции, 
электронно-зондового микроанализа, мёссба-
уэровской, ИК- и КР-спектроскопии, ЭПР, оп-
тической спектроскопии и люминесценции 
позволяет решать фундаментальные кристал-
лохимические задачи, в числе которых:

1)  точный расчет сложных эмпирических 
формул с установлением стехиометрических 
коэффициентов и распределения катионов по 
структурным позициям;

2)  установление ионообменных и окисли-
тельно-восстановительных механизмов в ми-
нералах при термовоздействии;

3)  реконструкция условий минералообра-
зования на основе кристаллохимических ин-
дикаторов;

4)  анализ тонких структурных особенно-
стей, включая позиционное разупорядочение 
и природу точечных дефектов;

5)  изучение генетической природы макро-
скопических свойств, таких как окраска и лю-
минесценция.

Совместная интерпретация результатов 
независимых методов обеспечивает постро-
ение достоверных кристаллохимических мо-
делей и создает основу для прогнозирования 
технологического поведения минерального 
вещества, способствуя переходу к прогности-

ческому моделированию обогатительных и 
функциональных свойств руд.

Результаты исследования
 и их обсуждение

Расчет сложных эмпирических формул. 
В качестве иллюстрации практической ре-
ализации комплексного методологическо-
го подхода рассмотрены изоструктурные 
редкие силикатные минералы, такие как 
тинаксит (K2TiNaCa2[Si7O18OH]O) и токкоит 
(K2Ca4[Si7O18OH](OH,F)), содерщие гибридные 
силикатные анионы [1]. Ограниченная рас-
пространенность этих минералов обусловила 
их недостаточную кристаллохимическую изу-
ченность. Визуально исследуемые образцы 
характеризуются спектром окраски от ярко-ко-
ричневого до красно-оранжевого оттенка; ти-
наксит-содержащие разности чароитита име-
ют светло-коричневую окраску, а токкоит-со-
держащие – от светло-коричневой до бурой 
[2, 3]. Экспонаты представлены в коллекции 
Государственного минералогического музея 
имени А.В. Сидорова Иркутского националь-
ного исследовательского технического уни-
верситета (ИРНИТУ) (г. Иркутск, Россия).

Комплексное применение аналитических 
методов позволило установить кристаллохи-
мические формулы минералов через распре-
деление катионов по структурным позициям. 
Мёссбауэровская спектроскопия обеспечила 
количественное определение соотношения 
Fe2+/Fe3+, выявив значительную долю трех- 
валентного железа: 40,0 (7) % в токкоите и  
12,8 (3) % в тинаксите [4–8]. Методом ЭПР в 
тинаксите идентифицированы сигналы от Mn2+ 
и Fe3+, тогда как в токкоите обнаружено Fe3+ в 
двух неэквивалентных октаэдрических позици-
ях, что подтвердило предложенные модели [9].

Таким образом, для изученного образца 
тинаксита кристаллохимическая формула вы-
глядит следующим образом:

K 2,00(Ti 0,81Fe 2+
0,12Mg 0,05Fe 3+

0,03Mn 0,01) M1 

(Na0,86Ca0,14)M2(Ca0,97Mg0,03)M3(Ca0,92Mn0,09)M4 

(O0,81OH0,19)O20[Si7O18(OH)], 
а для кристалла токкоита: 

K 1 , 9 7 ( C a 0 , 6 1T i 0 , 1 7F e 3 +
0 , 0 9M g 0 , 0 6F e 2 +

0 , 0 3

Mn0,01)M1(Ca0,83Na0,17)M2(Ca0,80Mg0,10Fe2+
0,10)M3 

(Ca0,96Mn0,04)M4(F0,77(OH)0,23)O20[Si7O18(OH)] [4].
На основе интеграции химических и струк-

турных данных установлено, что переход от 
токкоита к тинакситу осуществляется через 
изоморфное замещение по схеме: 2Ca2+

(M1+M2)  +  
+ (F,OH)–

(O20) ↔ Ti4+
(M1) + Na+

(M2) + O2–
(O20) [4, 10]. 
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Данная катион-анионная замещающая группа 
является причиной локальных напряжений в 
структуре, затрагивающих, в первую очередь, 
позицию M1 и ее взаимодействие с позициями 
M2 и M3.

Спектроскопические исследования выяви-
ли полосы поглощения в области 600–800 нм,  
принадлежащие Mn2+ и Fe3+, что обуславли-
вает окраску минералов [9]. Исследования 
люминесценции показали термически ста-
бильное свечение в зеленой области спектра, 
связанное с d-d-переходами в ионах Mn2+, а в 
тинаксите – также с центрами на основе Ti3+  
[9, 11–14]. Полученные результаты демонстри-
руют перспективность соединений со струк-
турой тинаксита и токкоита, легированных 
ионами Mn2+ для создания люминофоров, не 
содержащих редкоземельные элементы [9].

Таким образом, интеграция методов анали-
тической химии и дифракционного анализа по-
зволяет не только решать сложные кристалло-
химические задачи для тонкоигольчатых и ради-
ально-лучистых агрегатов, но и устанавливать 
количественные корреляции «состав – структу-
ра – свойства» для прогнозирования функцио-
нальных характеристик минерального сырья.

Изучение ионообменных механизмов. Ам-
фиболы, обладая исключительной химиче-
ской вариабельностью и кристаллохимиче-
ской гибкостью, представляют собой идеаль-
ные модели для изучения ионообменных и 
окислительно-восстановительных процессов 
в минеральных системах [15–20]. В рамках 
данного исследования был изучен калий-га-
стингсит из Кедровского района Восточной 
Сибири (Россия). Его образец также пред-
ставлен в коллекции Государственного ми-
нералогического музея имени А.В. Сидорова  
ИРНИТУ с кристаллохимической формулой:

A(K0,46Na0,29)B(Ca1,95Na0,03Mn0,02)C(Fe2+
3,49 

Fe 3+
1,15Mg 0,24A l 0,06Mn 0,04Ti 0,02) T(S i 6,01A l 1,99)

О22
W((OH)1,33Cl0,58F0,09) [21].
Комплексное кристаллохимическое ис-

следование включало высокотемпературный 
рентгенофазовый анализ, который выявил 
двухстадийный характер его термической эво-
люции:

–  термическое расширение (30–350 °C), 
связанное с нагревом структуры;

–  структурное сжатие (эффект отрица-
тельного теплового расширения) в интервале 
400–600 °C.

Для установления природы наблюдаемых 
структурных изменений важную роль сыграло 

определение валентного состояния железа 
методом рентгеноспектрального микроана-
лиза [21]. Спектроскопические исследования 
(оптическая спектроскопия, ЭПР) зафикси-
ровали существенные изменения при терми-
ческой обработке – в спектрах поглощения 
наблюдалось увеличение интенсивности по-
лос, характерных для Fe3+, при одновремен-
ном уменьшении интенсивности полос Fe2+  
[22–25]. Спектры ЭПР [21] продемонстриро-
вали увеличение интенсивности и изменение 
характера сигнала после отжига, что свиде-
тельствует о появлении ионов Fe3+ в новой ко-
ординационной среде.

Интеграция полученных данных позво-
лила установить, что при нагревании свыше 
400–500 °C в структуре калий-гастингсита 
протекает необратимый окислительно-восста-
новительный процесс по механизму [26] Fe2+ +  
+ OH– → Fe3+ + O2– + 1/2H. Данная реакция яв-
ляется причиной наблюдаемого структурного 
сжатия и необратимого изменения окраски 
минерала [21].

Полученные результаты имеют важное 
минерагеническое и поисковое значение. Пе-
трографический анализ рудного образца по-
зволил отнести его к кальциево-железистым 
постмагматическим скарнам. Тот факт, что де-
протонирование и окисление железа в изучен-
ном калий-гастингсите являются необратимы-
ми, свидетельствует о том, что после гидроси-
ликатной и заключительной гидротермальной 
стадий формирования скарнов породы не 
подвергались воздействию температур выше 
400–450 °C, то есть имели ретроградный ха-
рактер [27–33]. Таким образом, кристалло-
химический анализ термического поведения 
минерала позволяет реконструировать по-
струдную термальную историю месторожде-
ния и устанавливать верхний температурный 
предел для наложенных процессов.

Реконструкция условий минералообра-
зования. Реконструкция условий минерало-
образования представляет собой одну из 
ключевых задач в минерагении, решение 
которой возможно на основе комплексного 
кристаллохимического анализа. Яркой иллю-
страцией данного подхода служит исследова-
ние редкого слоистого силиката – федорита, 
имеющего формулу (Na,K)2-3Ca4Na3(Si16O38)
F2•3,5H2O, обнаруженного в различных пара-
генетических ассоциациях Мурунского масси-
ва (граница Иркутской области и Республики 
Саха (Якутия), Россия). Для сравнительного 
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анализа были отобраны образцы из брукит- 
анатаз-кварц-полевошпатовых пород Гаври-
ловской зоны Мурунского массива и из чаро-
ититов Иркутского и Якутского районов [34], 
которые также были переданы в коллекцию 
Государственного минералогического музея 
имени А.В. Сидорова ИРНИТУ.

Кристаллическая структура федорита ха-
рактеризуется наличием силикатных и октаэ-
дрических слоев, разделенных межслоевым 
пространством, содержащим катионы калия и 
молекулы воды, что предопределяет его ионо-
обменные и сорбционные свойства [35]. Ком-
плексное исследование выявило вариабель-
ность химического состава, проявляющуюся 
в изменении содержания межслоевых катио-
нов (K, Na) и молекул H2O [34]. Структурное 
исследование показало, что молекулы воды 
занимают несколько частично заселенных по-
зиций (O20w–O24w) и характеризуются позици-
онным разупорядочением, степень которого 
варьирует между образцами.

Методами виброспектроскопии (ИК- и 
КР-спектроскопия) установлено, что состав и 
степень упорядочения летучих компонентов 
являются диагностическим признаком, позво-
ляющим дифференцировать образцы из раз-
ных парагенезисов. Впервые для федорита 
получены спектры ЭПР, оптического поглоще-
ния и люминесценции [34]. Полоса люминес-
ценции выявлена в области 740–800 нм и об-
условлена электронными переходами в ионах 
Mn2+ [36–38]. Установлено, что характерная 
бледно-малиновая окраска образцов связана 
с присутствием ионов Mn4+ в октаэдрических 
позициях [39–41].

Эксперимент по высокотемпературной мо-
нокристальной рентгеновской дифракции в 
интервале 25–600 °C выявил двухстадийный 
процесс дегидратации [42]:

–  непрерывная дегидратация (25–300 °C) 
с потерей большей части молекул воды;

–  миграция остаточной воды (выше 300 °C)  
с перераспределением оставшихся молекул 
H2O в единственную позицию O20w, что сопро-
вождается сокращением межатомных рассто-
яний Na–Na.

Интеграция данных о парагенезисах, со-
ставе расплавных и флюидных включений 
[43, 44] и кристаллохимических особенностях 
минералов позволила реконструировать ус-
ловия образования федорита. Установлено, 
что образцы из чароититов кристаллизова-
лись на ранних высокотемпературных стади-

ях (более 800 °C) в гетерофазной системе с 
участием карбонатно-силикатных расплавов, 
тогда как федорит из брукит-анатаз-парагене-
зиса Гавриловской зоны сформировался при 
более низких температурах (280–210 °C) в 
гидротермальных условиях. Этот вывод под-
тверждается более высоким содержанием и 
большей степенью разупорядочения молекул 
воды в структуре низкотемпературного федо-
рита, что делает эти параметры надежными 
кристаллохимическими индикаторами темпе-
ратуры минералообразования.

Таким образом, комплексный кристалло-
химический анализ, включающий изучение 
состава, структурных особенностей и терми-
ческого поведения, позволяет не только диа-
гностировать индивидуальные особенности 
минералов, но и количественно реконструи-
ровать параметры рудообразующей среды, 
что имеет фундаментальное значение для 
разработки генетических и поисковых моде-
лей месторождений.

Анализ тонких структурных особенно-
стей. Ярким примером решения сложных кри- 
сталлохимических задач посредством комплек- 
сного анализа минерального сырья является 
исследование минералов подгруппы быстри-
та (быстрит, Na7Ca[Al6Si6O24](S5)2–Cl, и сульф- 
гидрилбыстрит, Na5K2Ca[Al6Si6O24](S5)2–(SH)) –  
редких каркасных алюмосиликатов группы 
канкринита [45]. Принципиальное значение 
имело установление в их структурах ранее не 
идентифицированных в минеральных видах 
серосодержащих анионов: пентасульфидно-
го кластера S5

2– и сульфгидрильной группы  
(SH)– [46].

Кристаллическая структура минералов 
образована каркасом из алюмокислородных 
и кремнекислородных тетраэдров, формиру-
ющих систему CAN- и LOS-полостей (CAN, 
от англ.: cancrinite; LOS, от англ.: losod) 
[47]. Ключевое различие между быстритом 
и сульфгидрилбыстритом заключается в со-
ставе цепочек, локализованных в канкрини-
товых полостях: –Ca–Cl–Ca–Cl– в быстрите и  
–Ca–(SH)–Ca–(SH)– в сульфгидрилбыстрите.

Наличие (SH)–-группы, впервые достовер-
но установленное в минералах, было под-
тверждено следующей комбинацией методов: 
данные рентгеноструктурного анализа выяви-
ли позиции тяжелых атомов S [48], а КР-спек-
троскопия зафиксировала интенсивную поло-
су валентных колебаний H–S при ~2560 см–1 
[49], которая в спектре быстрита проявляется 
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значительно слабее, что полностью согласу-
ется с различиями в химическом составе [50].

Совместная интерпретация химических, 
структурных и спектроскопических данных по-
зволила разрешить длительно существовав-
шее противоречие между химической и струк-
турной формулами быстрита и обосновать ре-
гистрацию сульфгидрилбыстрита в качестве 
нового минерального вида, представленного 
в коллекции Государственного минералогиче-
ского музея имени А.В. Сидорова ИРНИТУ.

Установление сульфгидрильной группы 
имеет важное минерагеническое значение, 
так как она является индикатором высоковос-
становительных условий минералообразова-
ния [49, 50]. Формирование этих минералов в 
мраморах, обогащенных графитом и пиритом, 
согласуется с такой геохимической обстанов-
кой [51]. Отсутствие широкого изоморфизма 
между Cl– и (SH)– в данном случае обусловле-
но, вероятно, не кристаллохимическими огра-
ничениями (ионы близки по эффективным ра-
диусам), а геохимическими факторами (разли-
чиями в локальных флюидных системах), что 
подчеркивает важность интеграции данных 
для корректной генетической интерпретации.

Таким образом, комбинация рентгено-
структурной диагностики, электронно-зондо-
вого микроанализа и виброспектроскопии по-
зволила выявить уникальные тонкие структур-
ные особенности (редкие серосодержащие 
анионы и специфические цепочки в структур-
ных полостях), что имело решающее значение 
для систематики минералов и реконструкции 
условий их кристаллизации в восстановитель-
ной среде.

Установление природы окраски минера-
лов. Установление генетической природы окра-
ски минералов является классической задачей 
кристаллохимии, решение которой имеет не 
только фундаментальное, но и прикладное 
значение для оценки декоративных свойств 
и прогнозирования поведения материалов в 
радиационных полях. Яркой иллюстрацией 
эффективности комплексного подхода служит 
исследование радиационно-индуцированной 
окраски у микропористых алюмосиликатов: 
канкринита и мейонита (скаполит).

Кристаллическая структура канкринита 
(эмпирическая формула Na6,47Ca1,23K0,01[Al5,97 

Si6,03O24](CO3)2–
1,45(SO4)0,03Cl0,01•2H2O) харак-

теризуется каркасом, формирующим си-
стему канкринитовых полостей и каналов, 
содержащих карбонатные группы [52–55]. 

Комплексное исследование с применением 
электронно-зондового микроанализа, рентге-
ноструктурного определения, ИК- и КР-спек-
троскопии, а также спектроскопии поглощения 
и ЭПР выявило, что под воздействием иони-
зирующего излучения (доза ~104 Гр) минерал 
приобретает устойчивую синюю окраску [56]. 
Метод ЭПР зафиксировал сигнал, однозначно 
соответствующий дырочным центрам на кар-
бонатных группах анион-радикалам (CO3)•–, 
что и является причиной возникновения окра-
ски [57, 58].

Установленная для канкринита корре-
ляция позволила систематизировать при-
роду окраски у других синих минералов 
(например, карлтонита и фторкарлтонита) 
[59, 60]. У исследованного образца мейони-
та с формулой Ca3,13Na0,68K0,02[Al5,40Si6,60O24]
(CO3)0,58(SO4)0,16Cl0,08 и мейонитовым числом 
82 % голубая окраска также обусловлена 
образованием стабильных анион-радика-
лов (CO3)•– [61]. Это подтверждается дан-
ными оптической спектроскопии (широкая 
полоса поглощения с максимумом ~600 нм)  
и ЭПР [62].

Исследование другого образца мейонита, 
экземпляра серо-желтого цвета с формулой  
Ca2,12Na1,81K0,04[Al4,49Si7,51O24](CO3)0,55Cl0,26(SO4)0,12 
и мейонитовым числом 53 %, выявило аль-
тернативный хромофорный механизм. В дан-
ном случае окраска и интенсивная желтая 
люминесценция обусловлены присутствием 
анион-радикалов S2

– [63], что демонстрирует 
высокую чувствительность оптических свойств 
скаполитов к вариациям химического состава 
и степени окисления анионных составляющих.

Выявленная способность канкринита и 
мейонита к образованию стабильных радиа-
ционных центров окраски открывает перспек-
тивы их применения в качестве природных 
моделей для создания функциональных мате-
риалов, таких как люминофоры белого света 
и оптической маркировки на основе скаполита 
(демонстрирующего собственную люминес-
ценцию в видимой области), дозиметры ио-
низирующего излучения (где стабильные ани-
он-радикальные центры служат индикатором 
накопленной дозы), а также материалы для 
систем визуализации с управляемыми опти-
ческими характеристиками.

Таким образом, комплексный кристаллохи-
мический анализ, интегрирующий спектроско-
пические и дифракционные методы, позволя-
ет не только установить природу окраски, но и 
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выявить корреляции «состав – дефект – свой-
ство», являющиеся основой для целенаправ-
ленного прогнозирования и дизайна функцио-
нальных свойств минерального сырья. 

Заключение
Проведенные кристаллохимические ис-

следования на примере ряда сложных си-
ликатных минералов (тинаксит, токкоит, ка-
лий-гастингсит, федорит, быстрит, сульфги-
дрилбыстрит, канкринит, мейонит) наглядно 
демонстрируют, что комплексное применение 
современных методов аналитической химии –  
рентгеноструктурного и рентгенофазового 
анализа, электронной микрозондовой диа-
гностики, мёссбауэровской, ИК- и КР-спек-
троскопии, ЭПР, оптической спектроскопии и 
люминесценции – позволяет выявлять фун-
даментальные корреляции между составом, 
структурой и функциональными свойствами 
минерального вещества.

На конкретных примерах показано, что ин-
теграционный подход, примененный в данном 
исследовании, позволяет решать ключевые 
задачи, имеющие непосредственное значе-
ние для геологии, поисков и разведки твердых 
полезных ископаемых:

1)  точный расчет формул и расшифровка 
изоморфных замещений (тинаксит – токкоит, 
быстрит – сульфгидрилбыстрит) обеспечи-
вают достоверную диагностику минеральных 
видов и понимание эволюции минералообра-
зующих систем;

2)  расшифровка механизмов термических 
и окислительно-восстановительных превра-
щений (калий – гастингсит, федорит) позво-

ляет не только прогнозировать поведение 
минералов в технологических процессах, но 
и реконструировать пострудную термальную 
историю месторождений;

3)  реконструкция условий минералообра-
зования на основе кристаллохимических ин-
дикаторов (степень гидратации и разупорядо-
чения в федорите, наличие сульфгидрильных 
групп в быстрите и сульфгидрилбыстрите как 
маркеров восстановительной обстановки) 
создает основу для разработки генетических 
и поисковых моделей;

4)  установление природы функциональ-
ных свойств (радиационно-индуцированная 
окраска в канкрините и мейоните, люминес-
ценция в скаполитах) открывает путь к оценке 
технологического потенциала минерального 
сырья и созданию на его основе перспектив-
ных функциональных материалов.

Таким образом, комплексный кристалло-
химический анализ является неотъемлемым 
и критически важным этапом современной 
минералого-технологической оценки руд. 
Он обеспечивает переход от эмпирическо-
го описания к прогностическому моделиро-
ванию поведения минерального вещества 
в процессах обогащения и высокотехноло-
гичных применениях. Данный подход вносит 
значительный вклад как в развитие фунда-
ментальных основ минералогии и геохимии, 
устанавливая обобщающие корреляции «ге-
незис – структура – свойства», так и в ре-
шение прикладных задач рационального не-
дропользования, определяя стратегические 
направления глубокой переработки мине-
рального сырья.
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