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Введение

При проведении всего комплекса

горных работ (от поисков месторожде-

ний до технологий обогащения) наиболее

важную роль играет фактический мате-

риал (обломки пород, керн, шлам, шлихи

и др.), несущий объективную информацию

о составе горных пород, продуктов обога-

щения и др.

Уникальным методом исследования

объектов горнодобывающей промышленно-

сти является рентгенодифракционный ана-

лиз, позволяющий получать информацию

о минеральной составляющей фактиче-

ского материала по рассеянию рентгенов-

ских лучей на кристаллической решетке.

В геологоразведке, а также при добыче

и переработке полезных ископаемых

широко применяется качественный и коли-

чественный анализ минералогического

состава горных пород. Долгое время рент-

генофазовый анализ применялся в ограни-

ченном объеме из-за сложностей в опре-

делении количественного состава мине-

ральных смесей в силу недостатка вычис-

лительных мощностей компьютерной тех-

ники, «медленных» детекторов, отсутствия

качественной информации по структурным

особенностям кристаллических веществ.

Но в результате развития аппаратно-

программных комплексов на базе рент-

геновского дифрактометра расшири-

лись возможности рентгенофазового

анализа, позволив в короткие сроки и с

высокой достоверностью устанавливать

качественный и количественный состав 

геологических образцов, уточняя при этом

структурные особенности минералов.

В результате метод рентгенов-

ской дифракции стал базовым (а иногда

и единственным) при определении мине-

рального состава геологических проб

и продуктов обогащения. Особенно поспо-

собствовало развитию точной диагностики

фазового состава широкое применение

в последнее десятилетие полнопрофиль-

ного метода Ритвельда.

Помимо определения минерального

состава, рентгенодифракционный анализ

позволяет получить важную информацию

о содержании аморфной фазы в образце, 

метрике кристаллической решетки веще-

ства и ее изменениях при проявлениях

изоморфизма и полиморфизма, исследо-

вать твердые растворы и выявлять струк-

турную неоднородность кристалличе-

ских материалов, а при наличии дополни-

тельного оборудования непосредственно

наблюдать и анализировать фазовые

и иные превращения, которые могут про-

исходить в кристаллическом материале

под воздействием высоких/низких тем-

ператур, давления, состава атмосферы

(вакуум, инертные газы, влажность)

и механического воздействия. Эти иссле-

дования важны как для понимания усло-

вий образования горных пород, так и для 

технологического контроля при перера-

ботке полезных ископаемых.

Целью данной статьи является де-

монстрация возможностей современ-

ных программно-аппаратных комплексов

на базе рентгеновского дифрактометра

ДРОН-8 применительно к нуждам геоло-

гической и горнодобывающей отраслей.

Геологическое описание объектов 

исследования

Все экспериментальные данные, при-

веденные в данной статье, были получены

на образцах действующих месторожде-

ний, поэтому их названия являются ком-

мерческой тайной. Однако ниже мы при-

водим краткое описание геологии данных

объектов.

Месторождение меди (Россия)

Метаморфогенное месторождение

формации медных песчаников, приурочен-

ное к крупному прогибу раннепротерозой-

ского заложения на архейском кристал-

лическом основании. Центральная часть

синклинали сложена свитой метаалевро-

литов, аргиллитов и песчаников. Залегаю-

щая ниже рудовмещающая толща сложе-

на серыми и розовато-серыми ритмично

переслаивающимися метапесчаниками,

в меньшей степени – алевролитами и ар-

гиллитами. Рудные тела характеризуются

согласным залеганием, пластообразно-

изометричной, линзовидной, лентовидной

формами. В плане они образуют серию

рудных полос или лент, вытянутых вкрест

простирания прогиба, что свидетельствует

о продвижении в этом направлении пале-

одельты. Главные рудные минералы: халь-

козин, борнит, халькопирит. Выделяются

пирит-халькопиритовые, халькопирит-бор-

ни то вые и борнит-халькопиритовые руды.
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Руды комплексные, попутные компо-

ненты – серебро, золото и др. Локали-

зованное в раннепротерозойской толще 

осадочно-метаморфизованных пород ме-

сторождение испытало воздействие ката-

генеза, регионального метаморфизма по 

тектоническим дислокациям. На место-

рождении развита зона окисления.

Месторождение золота (Россия)

Месторождение относится к пирит-

арсенопиритовому типу золотокварцевой 

малосульфидной формации, к группе ме-

сторождений умеренных и значительных 

глубин. Рудный узел находится в районе 

развития верхнепермских терригенных от-

ложений и приурочен к крылу крупной ан-

тиклинальной складки. Он совпадает с тек-

тоническим блоком, ограниченным ветвями 

рудоконтролирующего разлома, и обрамля-

ется крупными гранитоидными массивами. 

В пределах самого узла гранитоидный маг-

матизм проявлен слабо. Рудное поле сло-

жено согласно залегающими (снизу вверх) 

верхнепермскими породами: алевролита-

ми, гальковыми туфогенными сланцами 

(или диамиктитами)) и песчаниками, алев-

ролитами. Установлена отчетливая верти-

кальная морфологическая зональность руд-

ной залежи: в верхней части месторожде-

ния зоны прожилковой минерализации со-

держат мощные (до 1–2 м) стволовые 

жилы существенно кварцевого состава, тог-

да как, начиная с горизонта 600 м и глубже, 

рудная залежь практически целиком пред-

ставлена штокверком тонких, в том числе 

микроскопических, сульфидно-кварцевых 

прожилков. Залежь отличается преимуще-

ственным развитием золото-арсенопирит-

анкерит-серицит-альбит-кварцевой ассоци-

ации. Для месторождения отмечается зо-

нальность в распределении основных суль-

фидов (пирита и арсенопирита): для верх-

них рудных горизонтов характерна ассоциа-

ция золота с крупнозернистым арсенопири-

том, часто в гнездовых срастаниях с пири-

том, на глубине (глубже отметки 600 м) пи-

рит исчезает. Галенит преобладает на верх-

них горизонтах месторождения, а сфалерит 

и халькопирит – на нижних.

Месторождение вольфрама

(Африка)

Месторождение вольфрамовых руд

находится на стадии разведки и приуро-

чено к кольцевым интрузиям молодых 

гранитов (палео зой-юра), рвущих слож-

ные по составу и строению горизон-

ты, сложенные роговиками и песчаника-

ми с прослоями мергелистых известня-

ков, к которым и приурочено шеелитовое

и вольфрамитовое оруденение.

Месторождение медно-никелевых 

руд (Россия)

Месторождение приурочено к никеле-

носным интрузивам основных и ультрао-

сновных пород. Они размещены в пределах 

туфогенно-осадочной толщи, имеют пла-

стовую или линзовидную форму, согласно 

с вмещающими породами повторяют очер-

тания крупных складок. Месторождение 

состоит из шести взаимосвязанных руд-

ных тел удлиненно-линзообразной (пласто-

образной) формы, расположенных в при-

подошвенной части крупного сложнодис-

лоцированного габбро-перидотитового мас-

сива. Размещение рудных тел в массиве 

тесно связано с его внутренним строением, 

характеризующимся полосчатым располо-

жением слагающих его пород (от подошвы 

к кровле): оруденелых серпентинизирован-

ных перидотитов и пироксеновых оливини-

тов (вкрапленных сульфидных руд), без-

рудных серпентинизированных перидоти-

тов, пироксенитов и габбро. Последние 

преобладают, составляя в центре место-

рождения в среднем около 65 % от объема 

массива, тогда как на долю серпентинизи-

рованных перидотитов и оливинитов, вклю-

чая руды, приходится около 30 %, а на 

пироксениты – около 5 %. На месторож-

дении по структурной позиции выделяются 

три основных типа медно-никелевых руд: 

руды ультраосновной части массива (вкра-

пленные, густовкрапленные и прожилко-

вовкрапленные в серпентинизированных 

перидотитах и измененных пироксенитах); 

руды в тектонической зоне вдоль контактов 

лежачего бока массива и его ответвлений 

во вмещающих туфогенно-осадочных поро-

дах (брекчеевидные и в подчиненных коли-

чествах сплошные); руды во вмещающих 

туфогенно-осадочных породах (вкраплен-

ные и прожилково-вкрапленные). Глав-

ными рудными минералами во всех типах 

руд являются пирротин, пентландит и халь-

копирит. В оруденелых серпентинитах 

к числу главных рудных минералов отно-

сится магнетит. В некоторых частях рудных 

тел обилен пирит. Второстепенные рудные 

минералы – виоларит, сфалерит, борнит, 

кубанит, макинавит, валлериит; относи-

тельно редки хлоантит, никелин, кобаль-

тин, миллерит, галенит, платиноиды.

Нефтегазоносное месторождение

(Казахстан)

Юрский сингенетичный регионально-

нефтегазоносный комплекс, нижнемело-

вой эпигенетичный нефтегазоносный под-

комплекс и зональный нефтегазоносный

комплекс коры выветривания домезозой-

ских образований.

Структуры, контролирующие нефтя-

ные и газонефтяные месторождения,

представляют собой сложно построен-

ные куполовидные и брахиантиклиналь-

ные складки, имеющие в низах разреза

выступы домезозойского фундамента, на

которые ложатся верхнеюрские и неоком-

ские слои, унаследуя строение поверхно-

сти этих выступов в виде брахиантикли-

нальных и куполовидных структур вплоть

до аптско-верхнемеловых. Палеоген-

неогеновые породы уже залегают практи-

чески горизонтально.

Линейные структуры сформирова-

лись в результате тектонической активи-

зации древних разломов. Грабены запол-

нялись обломочным материалом, постав-

ляемым со складчатых структур обрамле-

ния Платформенный чехол бассейна под-

разделяется на четыре яруса: верхнепале-

озойский, триас-юрский, мел-миоценовый

и плиоцен-четвертичный.

Нефтяные и газовые залежи отно-

сятся к пластовым сводовым с элемен-

тами тектонического и литологического

экранирования, пластовым тектонически,

стратиграфически и литологическим экра-

нированным. Редко встречаются залежи,

со всех сторон ограниченные (линзовид-

ные) и массивные в коре выветривания

фундамента.

Нефтегазосодержащими коллекто-

рами являются чаше всего слабосце-

ментированные песчаники и алевролиты 

с высокими емкостно-фильтрационными 

свойствами, в меловых и юрских отложе-

ниях, и только в среднем и нижнем три-

асе коллекторы представлены доломи-

тами, доломитизированными известня-

ками и известняками с прослоями вул-

каногенных пород (туфы, туфопесчаники,

туфоалевролиты).Н
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Аппаратно-программный комплекс 

для рентгенодифрак-ционного анализа

Акционерное общество «Инновацион-

ный центр «Буревестник» разрабатывает

и производит аппаратно-программные ком-

плексы для нужд горнодобывающей отрасли

на базе стационарных и настольных рент-

геновских дифрактометров. Дифрактоме-

тры оборудованы вертикальными θ-θ гони-

ометрами, и в базовой конфигурации обе-

спечивают стандартную парафокусирую-

щую геометрию по Бреггу-Брентано. Аппа-

раты комплектуются системами быстрой

регистрации на основе линейных стрипо-

вых позиционно-чувствительных детекто-

ров Mythen 2R 1D/1K производства швей-

царской фирмы Dectris.

Аппаратно-программные комплексы на

базе многофункциональных рентгеновских

дифрактометров ДРОН-8 имеют высокие

аналитические характеристики: угловая

воспроизводимость гониометра 0,001°
при минимальном шаге сканирования

0,0005°; абсолютная погрешность опреде-

ления углового положения пиков не более

±0,01°; среднеквадратичное отклонение

интенсивности не более ±1 %; абсолют-

ная ошибка определения параметров кри-

сталлической решетки ±0,001 нм. Диф-

рактометр оснащен системой быстрой ре-

гистрации, автосменщиком образцов, кри-

сталлографическим программным ком-

плексом PDWin, разработанным АО «ИЦ

«Буревестник», и специализированными

базами данных, что позволяет получить

дифракционные картины высокого каче-

ства за короткие сроки, обеспечивать по-

токовые измерения в автоматическом ре-

жиме и проводить качественный и количе-

ственный рентгенофазовый анализ поли-

минеральных образцов.

Время, затрачиваемое на полный коли-

чественный анализ одной пробы, состав-

ляет от 30 до 60 мин в зависимости от

измеряемого углового диапазона и степени

кристалличности исследуемого материала.

Качественный фазовый анализ

На первом этапе проводится пред-

варительная обработка дифрактограмм,

включающая следующие процедуры:

• аппроксимация фона (полиномом n-й 

степени либо пользовательской кривой);

• разделение Kα-дуплетов;

• определение угловых положений 

максимумов;

• аппроксимация профилей рефлексов 

функцией псевдо-Войта (для всего массива 

и индивидуально для каждого пика);

• расчет линейных и интегральных 

интенсивностей рефлексов;

• расчет ПШПВ рефлексов;

• расчет содержания аморфной фазы.

На рис. 1 приведен пример предва-

рительной обработки типичной дифракто-

граммы полиминеральной пробы. Данные,

полученные в ходе предварительной обра-

ботки, используются для качественного

и полуколичественного фазового ана-

лиза образцов методом корундовых чисел

(RIR) по базе порошковых данных PDF-2.

Цель данного анализа – идентифици-

ровать все минералы (основные, допол-

нительные и микропримеси), присутству-

ющие в анализируемой пробе. Для каж-

дого минерала определяются самые 

интенсивные аналитические линии (рис. 2) 

и подбираются такие карточки стандартов, 

которые позволят надежно идентифициро-

вать его в смеси. При наличии в карточке 

базы данных корундовых чисел для ком-

понентов смеси можно полуколичественно 

оценить их концентрацию с точностью 2-3 

масс. %. Пример такого анализа приведен 

на рис. 3.

Количественный фазовый анализ 

методом Ритвельда

В основе метода лежит использова-

ние интенсивности или числа импуль-

сов в каждой точке дифракционной кар-

тины в качестве независимого измерения 

вместо интегральной интенсивности реф-

лекса. Для описания профиля дифрак-

ционной линии вводятся аналитические

функции, характеризуемые несколькими

дополнительными параметрами, кото-

рые уточняются вместе со структурными 

Рис. 1. Пример предварительной обработки дифрактограммы продукта обогащения

золоторудного месторождения (в рамках работы по контролю технологических

процессов обогащения):

1 – обработанная дифрактограмма; 2 – обрабатываемый интервал; 3 – критерий 

расходимости модельной кривой и экспериментальных данных; 4 – соотношение 

кристаллической и рентгеноаморфной фаз
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параметрами. Соответственно, вместо

относительно малого количества инте-

гральных интенсивностей дифракционных

линий,  которое, как правило, не позво-

ляет уточнить структурные параметры 

всех атомов методом наименьших ква-

дратов, в порошковой дифрактограмме 

используется большое число независи-

мых измерений. Это дает возможность

извлечь максимум информации, содержа-

щейся в данных порошкового рентгендиф-

ракционного эксперимента, и уточнить как

структурные параметры, так и параме-

тры профиля линии и фона. Таким обра-

зом, метод Ритвельда позволяет оценить 

содержание фазы в поликомпонентной 

смеси с точностью до 0,1 %.

Для расчета рентгенограммы при пол-

нопрофильном анализе методом Ритвельда 

задают структурные данные для каждого 

минерального компонента (которые опре-

деляются на этапе качественного фазо-

вого анализа) из базы COD (Crystallography 

Open Database) или ICSD (Inorganic Crystal 

Structure Database) в виде cif-файлов 

(Crystallographic Information File).

Как правило, предварительно выпол-

няют моделирование рентгенограмм по 

структурным данным: уточняют наличие 

преимущественной ориентации у компонен-

тов и ее направление, сравнивают рентгено-

граммы полиморфных модификаций ком-

понентов и рассчитывают предварительные 

концентрации компонентов в смесях. Таким 

образом, создается основа для базы струк-

турных данных минералов, идентифициро-

ванных при качественном анализе.

В процессе количественного анализа 

методом Ритвельда уточняют: место нуля, 

коэффициенты полинома фона, параметры 

элементарной ячейки и профили рефлек-

сов (для каждого компонента отдельно), 

коэффициенты текстуры для отдельных 

минералов, имеющих преимущественную 

ориентацию частиц, а также концентрации 

каждого компонента в смеси.

Примеры количественного анализа

образцов горных пород и продуктов их 

переработки с уточнением структурных 

особенностей слагающих их минералов

приведены на рис. 4–8.

Важными типоморфными призна-

ками при разведке и добыче месторожде-

ний являются формы выделения рудных 

минералов и их полиморфные разновид-

ности, позволяющие делать выводы об

особенностях их генезиса. Так, в суль-

фидных рудах обнаружены две сосуще-

ствующие полиморфные модификации

(гексагональная и моноклинная) одного из 

основных рудных минералов – пирротина, 

которые однозначно идентифицируются 

по расщеплению его рефлексов на рент-

генограмме (см. рис. 6) и разделяются Н
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Рис. 2. Примеры идентификации минералов меди в горной породе месторождения 

меди (а) и вольфрама месторождения вольфрама при их cуммарном содержании 

в горной породе от 0,5 до 3 % (б).

Poz – позднякит, Br – брошантит, Ant – антлерит, Ccp – халькопирит, Sch – шеелит, 

Wf – вольфрамит

Рис. 3. Пример качественного и полуколичественного анализа образца горной 

породы месторождения меди

аPoz Br Br Br BrBrAnt Ant Ant AntCcp

бSchSch Wf
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при анализе методом Ритвельда с количе-

ственной оценкой каждой структурной раз-

новидности. В приведенном примере сум-

марное содержание пирротина составляет

6,5 %, из них моноклинной разновидно-

сти – 3,6 %, а гексагональной – 2,9 %. 

Другим важным типоморфным при-

знаком является состав породообразую-

щих минералов, в частности, изоморфные

и структурные разновидности щелочных по-

левых шпатов и плагиоклазов, указываю-

щие на условия их образования. Структур-

ная упорядоченность, вариации элемент-

ного состава и типоморфизм этих мине-

ралов изучены очень хорошо, поэтому их

идентификация по рентгенограммам с ко-

личественной оценкой каждой минераль-

ной фазы весьма полезна при геологораз-

ведочных и горно-обогатительных работах.

В примерах, приведенных на рис. 7, золото-

носная горная порода представлена тремя

структурными разновидностями – ортокла-

зом, альбитом и анортитом с суммарным

содержанием около 40 %. Возможность

уточнять при количественном анализе па-

раметры элементарной ячейки (рис. 7) по-

зволяют оценить содержание изоморфных

элементов (Na и Ca) в структуре плагиокла-

зов, а учет их текстурных особенностей –

дать корректную количественную оценку

минеральному составу породы.

Третьим важным фактором при раз-

ведке и добыче полезных ископаемых

является присутствие в породе дисперс-

ных слоистых силикатов (минералов глин

и слюд). Особенно это важно знать при

разработке нефтегазоносных месторож-

дений. Для идентификации структурных

разновидностей этой группы породообра-

зующих минералов проводят специаль-

ную пробоподготовку, включающую гра-

витационную сепарацию с последующим

осаждением глинистой фракции на под-

ложку для получения ориентированно-

го препарата. Такая пробоподготовка воз-

можна благодаря известной способности

слоистых силикатов к образованию тек-

стур, а их идентификация весьма удобна

по серии ближнеугловых базальных реф-

лексов (см. рис.  7). При количественном

анализе таких проб методом Ритвельда

обязательно необходим учет преимуще-

ственной ориентации частиц. В приведен-

ном примере анализа ориентированного

Рис. 5. Пример количественного анализа методом Ритвельда образцов горных

пород месторождения вольфрама:

а – образец с суммарным содержанием шеелита и вольфрамита 0,6 %; б – образец 

с содержанием шеелита 3,4  % (вольфрамит в этом образце отсутствует)

Рис. 4. Пример количественного анализа методом Ритвельда образца горной 

породы месторождения меди:

1 – ближнеугловая область, в которой проявляются главные аналитические линии 

медьсодержащих минералов – брошантита (Br) и антлерита (Ant); Rwp –  финальное 

значение фактора расходимости, полученное при уточнении, %
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препарата содержание дисперсных мине-

ралов составляет около 45 масс.%. Они

представлены двумя минералами глин

(клинохлором и каолинитом), одним ми-

нералом группы слюд (мусковитом) и дву-

мя минералами группы цеолитов (натро-

лит и нозеан).

И наконец, возможность идентифи-

цировать и количественно оценивать руд-

ные микропримеси с содержанием ниже 1 

% (см. примеры на рис. 5 и 8) является 

еще одним несомненным преимуществом 

полнопрофильного метода анализа рент-

генограмм. При этом всегда присутствует

возможность при необходимости провести

полное структурное уточнение основных 

минеральных фаз с определением коор-

динат атомов, их тепловых параметров

и заселенностей их позиций (см. рис. 8), 

что позволяет получать важную дополни-

тельную информацию для реконструкции

условий образования изучаемых пород.

Заключение

Сложно переоценить необходимость

получения достоверной информации

о минералогическом составе почв, гор-

ных пород, продуктов обогащения и др. 

для нужд горнодобывающей промышлен-

ности на разных этапах работ. Единствен-

ным прямым способом получения этой

информации является метод рентгенов-

ской дифракции, использующий совре-

менное аппаратное оснащение, программ-

ное обеспечение и специализированные 

базы данных.

В данной статье наглядно продемон-

стрированы основные аналитические воз-

можности и сценарии применения совре-

менного аппаратно-программного ком-

плекса отечественного производства

на базе рентгеновского дифрактометра

ДРОН-8. Данный комплекс позволяет экс-

прессно и достоверно определять полный

минеральный состав поликомпонентной

смеси, а применение метода Ритвельда

дает возможность распознать наличие

важных микропримесей и количественно

оценить их содержание до 0,5 %.

Рис. 6. Пример количественного анализа 

методом Ритвельда образца сульфидной руды 

месторождения медно-никелевых руд :

а – типовой образец сульфидной руды, где 

суммарное содержание рудных минералов 

(пирротина, пентландита, халькопирита и пирита) 

составляет более 93 %;

б – проявление полиморфизма у пирротина (Po) 

[гексагональный (Po_г) + моноклинный (Po_м)], 

идентифицируемое по расщеплению рефлексов 

(обведены зелеными овалами). Содержание 

полиморфных модификаций пирротина 

пересчитано на 100 %

Рис. 7. Пример количественного анализа методом Ритвельда 

образца золотосодержащей горной породы с учетом

преимущественной ориентации частиц в слоистых

и каркасных алюмосиликатах:

1 – идентификация структурной разновидности полевых шпатов 

[ортоклаз (Or)] и проявление изоморфизма у плагиоклаза 

[альбит (Ab) + анортит (An)]; 2 – количественный анализ 

методом Ритвельда глинистой фракции, выделенной из данного 

образца (Ms – мусковит, Clc – клинохлор, Kln – каолинит)

Рис. 8. Пример количественно го анализа методом Ритвельда образца карбонатной 

горной породы нефтегазоносного месторождения, содержащей микропримеси 

железосодержащих минералов (пирита Py и магнетита Mg) с их суммарным 

содержанием около 1 %. При анализе уточняли структурные параметры основного 

породообразующего минерала (кальцита)
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