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Железные руды – геологические тела, которые 
могут формироваться в различных геологических 
обстановках. Выделяют магматические, скарновые, 
карбонатитовые, метаморфогенные, вулканогенно-
гидротермальные, осадочные железорудные место-
рождения и месторождения кор выветривания. Такое 
разнообразие генетических типов предопределяет 
широкие вариации их минерального (фазового) и 
элементного состава, что следует учитывать при 
разработке месторождений и обогащении руд, оценка 
промышленной значимости которых требует не только 
точного определения химического состава руд, но и 
соотношения минеральных фаз, входящих в их со-
став. Традиционно для исследования минерального 
состава геологических объектов применяются методы 
рентгенофазового анализа и рентгеноспектрального 
электронно-зондового микроанализа. Количественное 
определение минерального состава методом рентге-
нофазового анализа представляет собой сложную 
задачу, прежде всего из-за отсутствия стандартных 
образцов с аттестованным минеральным составом и 
неопределенности идентификации отдельных мине-
ралов в минеральных группах, а также сравнительно 
высоких пределов обнаружения. Кроме того, метод 
рентгенофазового анализа идентифицирует только 
кристаллические минеральные фазы, а в случае 
присутствия рентгеноаморфных фаз не может быть 
использован даже как качественный. Метод рентгено-
спектрального электронно-зондового микроанализа 
дает точную информацию о химическом составе 
минеральных фаз, но количественная оценка их со-
отношения этим методом затруднительна, так как 
требует достаточно длительной процедуры скани-
рования больших размеров поверхностей образцов.

В данной работе предложен альтернативный 
способ определения фазового состава при помощи 
физико-химического моделирования, позволяющего 
методом минимизации свободной энергии Гиббса 
[Карпов и др., 1976; Чудненко, 2010] по химиче-
скому составу качественно оценить соотношение 
минеральных фаз. В решении модели рассматри-
вается гетерогенная мультисистема из зависимых 
компонентов (минеральных фаз), смоделированных 
на основе данных о химическом составе, а также 

рассчитываются обобщенные стехиометрические 
формулы минералов с переменным составом (по-
левые шпаты, слоистые алюмосиликаты), что позво-
ляет повысить точность расчета, как было показано 
при моделировании фазового состава донных от-
ложений [Ощепкова и др., 2015; Смелый и др., 2019]. 
При исследовании стандартных образцов железных 
руд было показано, что моделирование позволяет 
идентифицировать основные рудные минералы, 
однако рассчитывает сложные минералы, образу-
ющие изоморфные ряды, как смесь более простых 
минералов. Поскольку моделирование нацелено на 
оценку железорудных минералов, и модели твердых 
растворов алюмосиликатов идеализированы, в ряде 
случаев расчетные содержания силикатных мине-
ралов расходились с аналитически определенными 
[Ощепкова и др., 2020]. В данной работе в качестве 
объекта для моделирования были выбраны 2 образца 
железных руд месторождений Ангарской железо-
рудной провинции [Амиржанов, 2000]. В модель 
были включены наиболее вероятные минеральные 
фазы: минералы железа (гематит, магнетит, гетит, 
пирит), а также ряд силикатов, карбонатов, оксидов, 
сульфатов и фосфатов, необходимых для распре-
деления элементов-примесей по фазам. Слоистые, 
цепочечные и ленточные силикаты представлены в 
виде твердых растворов – списка вероятных миналов, 
реализующихся в решении в определенных соот-
ношениях, что позволяет приблизить их составы к 
природным системам, характеризующимся широким 
изоморфизмом. Поскольку основой физико-химиче-
ского моделирования являются точные сведения о 
химическом составе, элементный анализ выбранных 
образцов железных руд был определен методикой 
рентгенофлуоресцентного анализа. Дополнительно 
были определены необходимые для моделирова-
ния данные: содержание двухвалентного железа и 
диоксида углерода аттестованными методиками 
титриметрического анализа, гигроскопической и 
связанной воды, а также общих потерь при прока-
ливании – методиками гравиметрического анализа 
[Пономарев, 1961].

Рентгенофазовый анализ образцов проводили 
с помощью рентгеновского порошкового дифрак-
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Рис. 1. Дифрактограммы образцов железных руд: образец № 1 (а), образец № 2 (б)
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Таблица 1. Сопоставление данных методов рентгеновской порошковой дифракции, рентгеноспектрального 
микроанализа и физико-химического моделирования (ФХМ) при определении фазового состава железных руд

Образец
Фазовый состав (%)

XRD РСМА ФХМ

1 маггемит,
магнетит

гематит, магнетит, 
силикаты

гематит (47.7); магнетит (37.4); хлорит (5.9); пироксены, 
слюды (5.3); примесные минералы (3.7)

2 
магнетит,

пирит,
клинохлор

магнетит, гематит, пирит, 
халькопирит, апатиты, 

силикаты

гематит (35); магнетит (31); хлорит (11.1); пирит (10.4); 
пироксены, амфиболы, полевые шпаты (6.5);апатит (1.5); 

примесные минералы (4.5)

тометра D8 Advance (BrukerAXS, Германия), осна-
щенным сцинтилляционным детектором, зеркалом 
Гёбеля и рентгеновской трубкой с медным анодом. 
Сканирование проводили с шагом 0.02º и скоростью 
1 сек/шаг при напряжении 40 кВ и токе 40 мА. Об-
разцы готовили набивкой и выравниваем порошка в 
специальной кювете, общее время измерения одной 
пробы составляло около 60 минут. На рис. 1 при-
ведены дифрактограммы образцов железных руд. 
Высокий фон, вызванный флуоресценцией железа, 
возбужденной излучением рентгеновской трубки 
(CuKα), позволил провести лишь качественный ана-
лиз образцов, то есть идентифицировать основные 
фазы железа (магнетит, маггемит и пирит), а также 
силикатный минерал клинохлор.

Изучение фазового минерального и химического 
состава методом рентгеноспектрального электрон-
но-зондового микроанализа проводили на рент-
геноспектральном микроанализаторе Superprobe 
JXA-8200 (JEOL Ltd, Япония) с помощью волновых 
и энергодисперсионного спектрометров при ускоря-
ющем напряжении 20 кВ, токе зонда 20 нА, диаметре 
зонда 1 мкм. Образцы для исследования были при-
готовлены в виде запрессовок в эпоксидной смоле. 
После затвердевания образцы полировали алмазными 
пастами до достижения поверхности, требуемой для 
анализа [Goldstein et al., 1981; Scott, Love, 1983; Пав-
лова и др., 2000]. Для снятия электростатического 
заряда исследуемые объекты напыляли на вакуумной 
установке Q150R ES (Quorum Technologies) тонкой 
пленкой углерода толщиной 20-30 нм. Результаты ис-
следований показали, что основными минеральными 
фазами образца № 1 являются магнетит и гематит, 
образца № 2 – магнетит, гематит и пирит. В образце 
№2 присутствуют апатиты и халькопирит, также 
в обоих образцах присутствуют фазы силикатных 
минералов. 

В таблице 1 приведены данные качественного 
определения фазового состава образцов железных 
руд методами рентгенофазового анализа (РФА) и 
рентгеноспектрального электронно-зондового микро-

анализа (РСМА), а также результаты физико-химиче-
ского моделирования (ФХМ), проведенного на основе 
элементного состава, количественно определенного 
методом волноводисперсионного рентгенофлуорес-
центного анализа [Чубаров и др., 2020]. 

Все используемые методы позволяют идентифи-
цировать основные рудные компоненты, однако метод 
рентгенофазового анализа не обнаруживает фазы с 
низким содержанием (например, апатит), а метод 
РСМА в примененном варианте не позволяет получить 
соотношения минеральных фаз. Метод физико-хими-
ческого моделирования позволяет идентифицировать 
основные фазы железа (гематит, магнетит и пирит), 
а также обнаружить фазы хлоритов, пироксенов, 
амфиболов, полевых шпатов, апатита и др. С другой 
стороны, моделирование не позволяет различать мо-
дификации некоторых минералов. При исследовании 
образца № 1 методы физико-химического моделиро-
вания и рентгеноспектрального электронно-зондового 
микроанализа идентифицируют один из основных 
рудных минералов как гематит (α-Fe2O3), в то время 
как метод XRD позволил установить присутствие 
маггемита (γ-Fe2O3).
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