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Приведены результаты расчетов размеров областей когерентного рассеяния и величин микроискажений 
методом аппроксимации для образцов кварца разного генезиса. Представлено сравнение экспрессного мето-
да по полуширине профилей, аппроксимированных функциями Коши или Гаусса, Фойгта и анализа формы 
профиля дифракционных линий с учетом асимметрии аппаратных искажений и физического профиля. Ис-
следования проводились на образцах халцедона, волжского агата, яшмы, коричневого кварца, кварцевого 
песка, кварца песчаников пород коллекторов из керна, которые были отобраны в Самарской области. Также 
использовался жильный кварц в качестве эталона. Обоснован выбор аналитических линий исследуемого 
минерала и эталона. Экспрессная рентген-дифракционная методика определения параметров микрострук-
туры кварца при аппроксимации функцией Фойгта апробирована с учетом ограничений в условиях работы 
аппаратуры с заданной экспрессностью и точностью. Проведено сопоставление полученных результатов: 
размеров областей когерентного рассеяния и индекса кристалличности по изученным образцам кварца. При-
водятся некоторые достоинства и недостатки использования применяемых методов. Полученные параметры 
микроструктуры: размеры областей когерентного рассеяния и величины микроискажений кварца возможно 
приводить в качестве дополнительной характеристики при определении состава терригенных пород. C ис-
пользованием структурных типоморфных особенностей возможно дифференцировать однотипные кварце-
вые песчаники.
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рентгеновский метод аппроксимации, кварц, халцедон, физические и экспериментальные 
уширения, генезис, керн
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Calculation data are herein described for coherent-scattering region sizes and micro-distortion values by the 
approximation method for quartz samples of different genesis. Comparison of two methods for micro-structure 
analysis is presented: rapid test method for half-width profiles approximated by the Cauchy or Gauss, Voigt 
functions, and diffraction line shape analysis taking into account the asymmetry of instrumental distortions and 
physical profile. The researches were carried out on samples of chalcedony, Volga agate, jasper, brown quartz, quartz 
sand, sandstone rock quartz of core container rocks which were selected in the Samara Region with indication of 
their detailed location. Also gangue quartz was used as a reference. The choice of analytical lines for the mineral 
to be investigated and the reference was grounded. The rapid X-ray diffraction method to determine quartz micro-
structure parameters at approximation by the Voigt function was tested taking into account the limitations in the 
instrument operation conditions with the set rapidness and accuracy. The obtained data were compared: the coherent-
scattering regions and the crystallinity index from the studied quartz samples. Advantages and disadvantages of the 
rapid test method for half-width profiles approximated by the Cauchy or Gauss, Voigt functions, and diffraction 
line profile shape analysis taking into account the asymmetry of instrumental distortions and physical profile. The 
obtained micro-structure parameters: the coherent-scattering region sizes and the quartz micro-distortion value may 
be given as an additional characteristic in determining the particle size distribution of terrigenous rocks. Using 
structural typomorphic features, it is possible to differentiate similar quartz sandstones.
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Терригенные породы, являющиеся кол-
лекторами нефти и  газа, сложены песча-
никами, основным компонентом которых 
является кварц. Однако реальные минералы 
могут обладать различным количеством изо-
морфных примесей, различием в  габитусе 
и дефектности кристаллической структуры. 

При построении литолого-петрофи-
зической модели залежи используют ос-
новные коллекторские свойства пород: 
пористость и проницаемость, однако в по-
строении фациальной модели пласта мо-
гут помочь и другие физические свойства. 

Современные геологические трехмерные 
модели отложений учитывают фациальные 
условия формирования осадочных пород, 
исходя из данных ГИС и исследований кер-
на скважин. Для определения количествен-
ного состава минералов и  особенностей 
кристаллической структуры применяется 
рентгеноструктурный и  электронномикро-
скопический анализы.

Типоморфные особенности кварца мо-
гут расчленять одинаковые по химическому 
составу пласты кварцевых песчаников, а из-
влеченная генетическая информация повы-
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сить информативность фациальной модели 
залежи. 

Концепция типоморфизма минералов 
была введена впервые А.Е. Ферсманом. 
Типоморфизм  – это свойство минералов 
в  процессе образования и  последующего 
преобразования, то есть генезиса, обла-
дать определенными типоморфными осо-
бенностями. Поэтому в  минералах имеет-
ся генетическая информация, количество 
которой значительно в  распространенных 
минералах, таких как кварц, кальцит, пирит 
и другие.

Различают типоморфизм минералов 
и  типоморфные особенности минералов. 
Стадии минералообразования характеризу-
ются типоморфными ассоциациями минера-
лов. Типоморфные особенности минералов 
разделяются на химические, структурные 
и физические. 

Химические особенности – это наличие 
изоморфных примесей, изотопный состав 
и  другое. Структурные особенности мине-
ралов – это параметры элементарной ячей-
ки, полиморфизм, дефективность структур: 
плотность дислокаций, характер вакансий 
и другие неоднородности. В настоящей ра-
боте проводилось изучение структурных 
типоморфных особенностей с  применени-
ем рентгенографического анализа. 

Физические свойства минералов зави-
сят от несовершенств их строения – дефек-
тов. Дефекты подразделяют на точечные, 
линейные и  объемные. Микроискажения 
возникают в связи с точечными и линейны-
ми дефектами кристаллов. Области коге-
рентного рассеяния – это области кристалла 
с  периодическим расположением атомов 
разделенными друг от друга границами зе-
рен и  дислокационными стенками. Типо-
морфные особенности кварца изучали ряд 
исследователей в России [1–3]. 

Цель исследования: определить пара-
метры тонкой кристаллической структуры 

(размеры блоков о.к.р. и  величин микро-
искажений) кварца различных генераций.

Материалы и методы исследования
Исследование микроструктуры, предпо-

лагающее определение размеров областей 
когерентного рассеяния и микроискажений, 
можно проводить с применением рентгено-
структурного анализа. 

В работе сравниваются экспрессный 
рентгенодифракционный метод анализа 
при аппроксимации функциями Гаусса или 
Коши [4], Фойта [5; 6] и анализ формы про-
филя дифракционных линий [7] с  учетом 
асимметрии профилей. 

В случае аппроксимирующих функ-
ций Гаусса е-αx или Коши 1/(1 + γх2) по лини-
ям 2 порядков отражения можно рассчитать 
размеры о.к.р. и величины микроискажений 
по зависимостям [4]. В экспрессном ана-
лизе используется функция Фойгта с инте-
гральной шириной B, Коши Bк и гауссовой 
Bг составляющих. Значения Bк и Bг получа-
ют, применяя уравнение Лангфорда.

В ходе расчетов определяют физические 
уширения по Коши и Гауссу βк и βг, размер 
ОКР по Коши, Гауссу и общий Dк, Dг , D и ве-
личину микроискажений [6]. При расчете 
по функции Фойгта имеются ограничения:

	 	 (1)

При анализе профиля [7] дифракцион-
ная линия аппроксимируется асимметрич-
ной функцией псевдо-Фойгта  – суммой 
функций Лоренца и Гаусса. 

Расчет размеров блоков D по  [7] при 
асимметрии пика с учетом полуширины для 
левой и  правой частей линии проводится 
по зависимости:
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где ηR  – доля функции Коши для правой 
доли линии;
ηL – доля функции Коши для левой доли линии;
wLg – полуширина левой доли для эталона;
wRg – полуширина правой доли для эталона;
wRh – полуширина правой доли для экспери-
мента;

wLh – полуширина левой доли для экспери-
мента;
Кк – коэффициент, характеризующий форму 
о.к.р.;
ϴ – угол аналитической линии;
λ – длина волны излучения;
a = π – (π/ln2)1/2, b = (π/ln)1/2.
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Без учета асимметрии линии при wLg =  

= wRg = wg и  wRh = wLh = wh размер блоков 
вычисляется: 
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Исследования проводились на дифрак-
тометре Thermo scientific ARL XtrA. Объ-
ектами исследований являлись образцы 
халцедона, яшмы, волжского агата, кварце-
вого песка, песчаника из керна нефтяных 
скважин, крупнозернистого образца кварца 
с  коричневой окраской, отобранные в  Са-
марской области.

Результаты исследования  
и их обсуждение

Рассмотрим результаты определения па-
раметров тонкой кристаллической структу-
ры исследованных образцов. 

Для образцов халцедона и яшмы по экс-
периментальным уширениям B и  отноше-
нию измеренной на половине высоты уши-
рения пика к  экспериментальной ширине 
рассчитаны уширения гауссовой и  Коши 
компонент (табл. 1). Определялось отно-
шение физических уширений гауссовой 
компоненты для двух порядков отражений 
βг2cosϴ2/βг1cosϴ1 и  доля функции Коши ηк. 
Из приведенной таблицы видно, что экс-
периментальные уширения за счет функ-
ции Коши более значительны, чем ушире-
ния за счет функции Гаусса. Отношение 
βг2cosϴ2/βг1cosϴ1 для халцедона, яшмы 

и  коричневого кварца больше допусти-
мой величины 2, а  для агата, породы, пе-
ска уширения для рефлекса 202 полностью 
связаны с функцией Коши, и расчет в свя-
зи с  этим размера о.к.р. по функции Гаус-
са не имеет смысла. В связи с  этим далее 
рассчитывался размер о.к.р. по уширениям 
доли Коши по зависимости 14. Отношение 
βк2cosϴ2/βк1cosϴ1 для большинства образ-
цов, исключая коричневый кварц, больше 1, 
что допускает проведение расчетов по соот-
ветствующим зависимостям.

Для халцедона размер о.к.р. по зави-
симости  [4] при аппроксимации по Коши 
составил D = 155,4 нм, а  при аппрокси-
мации по Гауссу D = 144,4 нм (табл. 2). 
По зависимости [6] c учетом уширения га-
уссовой и  Коши компонент D = 127,8 нм. 
По зависимостям псевдо-Фойгта  [7], при 
использовании для расчета пика 101, зна-
чение о.к.р. составило 19,8 нм, а  по пику 
202 значение незначительно отличается 
и  равно D = 18,5 нм. Для образца яшмы 
по зависимостям [4] получены близкие 
по значению размеры о.к.р. D = 169,8 нм 
при аппроксимации по Коши. При аппрок-
симации по Гауссу получен размер о.к.р. 
D = 112,1 нм, а  согласно зависимости  [6] 
c учетом уширения гауссовой и  Коши 
компонент D = 103,2 нм. По зависимо-
стям [7] по пику 101 D = 17,5 нм, а по пику 
202 D = 12,8 нм. Полученные значения 
при расчете по зависимостям российских 
ученых отличаются от значений, полу-
ченных по выражениям зарубежных 
исследователей. 

Таблица 1
Экспериментальные уширения компоненты Гаусса Вг ,  

компоненты Коши Вк, отношение физических уширений по Гауссу и Коши,  
доля компоненты Коши ηк образцов минералов для отражений 101 и 202

hkl Вг Вк βг2cosϴ2/βг1cosϴ1 βк2cosϴ2/βк1cosϴ1 ηк

Халцедон 101 0,070 0,129 2,62 1,02 0,83
202 0,153 0,189 0,93

Яшма 101 0,078 0,149 2,25 1,09 0,76
202 0,161 0,219 0,75

Порода
Флер. № 2

101 0,050 0,056 – 1,36 0,7
202 0,030 0,108 0,996

Порода
Флер. № 6

101 0,047 0,073 – 1,58 0,65
202 0,000 0,135 1

Агат 101 0,065 0,183 – 1,07 0,85
202 0,000 0,265 1

Коричневый 
кварц

101 0,055 0,085 2,3 0,29 0,77
202 0,070 0,107 0,77

Песок 101 0,039 0,074 – 2,75 0,75
202 0,000 0,185 1
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Таблица 2

Физические уширения кварца β, физические уширения компоненты Коши βк, 
экспериментальные уширения анализируемой линии и эталона – wh, wg,  

размер о.к.р. D и микроискажений ε рефлексов 101 (1 пик),  
202 (2 пик) кварца для образцов халцедон и яшма

Расчет  
по зависимости

hkl Параметр Халцедон Яшма

101 βк1, рад. 0,001276 0,001617
202 βк2, рад. 0,001515 0,002036
101 β1, рад. 0,001139 0,001837
202 β2, рад. 0,001375 0,002993
101 wh1, град. 0,156 0,196
202 wg1, град. 0,091 0,091
101 wh2, град. 0,199 0,292
202 wg2, град. 0,120 0,12

По Коши [4] ε 0,000127439 0,00096
D, нм 155,4 169,8

По Гауссу [4] ε 0,00033 1,25E-03
D, нм 144,4 112,0

По Фойгту [6] ε 2,66621E-05  5,95E-05
D 127,8  103,2

 [7] D1(hkl = 101), нм  19,8  17,5
D2(hkl = 202), нм  18,5  12,8

Таблица 3
Рентгеновские параметры рефлекса 110 эталона кварца и халцедона  
для левой ветви: экспериментальная ширина пика wл, доля Коши ηл;  

для правой ветви: экспериментальная ширина пика wпр, доля Коши ηпр , размер о.к.р. – D

wл, град. wпр, град. B.05/Bл B.05/B пр ηл ηпр D, нм
Эталон кварца 0,110 0,082 0,844 0,697 0,038 0,070 11,1
Халцедон 0,17 0,14 0,69 0,707 0,838 0,8

Полученные данные расчета по зависи-
мости (2) (табл. 3) показали размер о.к.р. 
с  учетом асимметрии линий халцедона 
по пику 101 D = 11.1 нм против D = 19,8 нм 
без учета асимметрии пика.

Для образцов агата получены близ-
кие значения относительно яшмы и  хал-
цедона согласно зависимости  [7], и  для 
агата по пику 101 размер о.к.р составил 
D = 11,3 нм, а  для пика 202 D = 10,2 нм 
(табл. 4). Для образца коричневого квар-
ца получены значительные размеры 
о.к.р. исходя из зависимости [7] по 3 пи-
кам: по пику 100 D = 174,3 нм, по пику 
101 D = 52,4 нм и по пику 202 D = 117,3 нм 
(табл. 4).

Для образца коричневого кварца отно-
шение βк2cosϴ2/βк1cosϴ1 менее 1, в  связи 
с чем расчет по зависимости 14 не прово- 
дился.

Размер о.к.р. образца кварцевого пе-
ска по зависимости [7] составил для пика 

101 D = 82 нм, а  для пика 202 D = 36 нм 
(табл. 5).

Образцы кварца песчаника из керна не-
фтяной площади показали значительную 
разницу в  размерах о.к.р.: образец 2 при 
аппроксимации по Коши составил по за-
висимости  [4] D = 643,4 нм, а при аппрок-
симации по Гауссу D = 644,4 нм (табл. 5). 
По зависимости [6] c учетом уширения га-
уссовой и  Коши компонент D = 642,8 нм. 
По зависимостям [7] при использовании 
для расчета пика 101 значение о.к.р. соста-
вило D = 84,0 нм, а  по пику 202 значение 
D = 66,8 нм. Образец 6 по зависимости [4] 
при аппроксимации по Коши составил 
D = 77,7 нм, а  при аппроксимации по Га-
уссу D = 76,1 нм. По зависимости  [6] для 
образца № 6 c учетом уширения гауссовой 
и Коши компонент D = 144 нм, а по зависи-
мостям [7], при использовании для расчета 
пика 101, значение о.к.р. составило 15,8 нм, 
а по пику 202 значение D = 10,9 нм. 
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Таблица 5
Физические уширения кварца β, физические уширения компоненты Коши βк, 

экспериментальные уширения анализируемой линии и эталона – wh, wg,  
размер о.к.р. D и микроискажений ε рефлексов 101 (1 пик)  

и 202 (2 пик) кварца для образцов № 2 и № 6 керна нефтяных скважин

Методика анализа Параметр Образец № 2, керн Образец № 6, керн Кварцевый песок
βк1, рад. 0,000299 0,001414 0,000464
βк2, рад. 0,000470 0,002575 0,001471
β1, рад. 0,000247 0,002103 0,000346
β2, рад. 0,000270 0,002366 0,0004

По Коши [4] ε 5,66023E-07 6,93E-05 2,15E-05
D, нм 643,6 77,71 485,5863

По Гауссу [4] ε 0,00001 3,2 Е-05 0,000572
D, нм  642,7 76,1 466,7

По Фойгту [6] ε  3,15E -05  0,000226 0,00021
D  642,8  144,0 937

[7] wh1, град. 0,105 0,211 0,098
wg1, град. 0,091 0,091 0,078
wh2, град. 0,136 0,256 0,185
wg2, град. 0,12 0,12 0,162

D1(2ϴ = 26,6), нм  84,0  15,8 82
D2(2ϴ = 54,4), нм  66,8  10,9 36

Таблица 4
Физические уширения кварца β, физические уширения компоненты Коши βк, 

экспериментальные уширения анализируемой линии и эталона – wh, wg,  
размер о.к.р. D и микроискажений ε рефлексов 101 (1 пик) и 202 (2 пик),  

100 (3 пик) кварца для образцов агата и коричневого кварца

Расчет по зависимости Параметр Агат Коричневый кварц
βк1, рад. 0,002203  0,00049
βк2, рад. 0,002732 0,000168
β1, рад. 0,002166 0,000339
β2, рад. 0,002523 0,000435

wh1, град. 0,215 0,110
wg1, град. 0,091 0,091
wh2, град. 0,265 0,145
wg2, град. 0,120 0,120
wh3, град. – 0,082
wg3, град. – 0,078

По Коши [4] ε 0,000154415 0,000063
D, нм 78,4  567,7

По Гауссу [4] ε 0,003565603 0,00013
D, нм 74,9  505,5

По Фойгту [6] ε 0,0000717 –
D 753 –

[7] D1(2ϴ = 26,6), нм  11,3  52,4
D2(2ϴ = 54,4), нм  10,2  117,3
D3 (2ϴ = 20,8), нм –  174,3

В ряде работ [8] изучалось качество 
кварца в зависимости от наличия изоморф-
ных примесей и размера кристаллов с при-

менением рентгенографического анализа 
методом расчета индекса кристалличности. 
Расчет индекса кристалличности кварца 
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позволяет эффективно и  качественно вы-
явить наиболее перспективные виды квар-
цевого сырья для получения концентратов 
особо чистого кварца. В [9] получены зна-
чения индекса кристалличности и  размер 
о.к.р. для образцов кварца разного гене-
зиса. Индекс кристалличности для пред-
ставленного ограниченного ряда образцов 
возрастает с  увеличением размеров о.к.р., 
и из-за недостаточной изученности физиче-
ских основ индекса кристалличности и ма-
лой выборки образцов эта связь недостаточ-
но достоверна. 

Заключение
Для образцов кварца крупнозернистого 

песка и коричневого кварца получены боль-
шие размеры о.к.р., чем для образцов халце-
дона, агата и яшмы. Размеры о.к.р. образцов 
кварца пород керна нефтяной площади зна-
чительно различаются. Исследование пара-
метров тонкой кристаллической структуры 
рассмотренными группами методов пока-
зало их некоторые преимущества и  огра-
ничения. При исследовании экспрессным 
методом аппроксимацией функциями Гаус-
са, Коши или Фойгта можно использовать 
линии 2 порядков отражений. Это линии 
с  hkl-100, 200, 300, 400, 101, 202. При ис-
следовании методом анализа формы линий 
не указаны ограничения в  использовании 
любой одиночной линии из рентгеноме-
трических данных минерала. Кроме того, 
расчет можно проводить по асимметрич-
ным линиям.

Размер о.к.р. с  учетом асимметрии 
линий халцедона по пику 101 равен 
D = 11,1 нм. Это значение меньше размера 
о.к.р., полученного без учета асимметрии 
пика D = 19,8 нм. Результаты, полученные 
по зависимостям из [7] по линиям с разны-
ми hkl, отличаются друг от друга прибли-
женно до 50 %, что сопоставимо и представ-
ляет интерес для дальнейшего изучения. 
В зависимостях расчета размеров блоков D 
методом анализа профиля линий для Kk-
коэффициента, зависящего от формы о.к.р., 
принято значение, равное 1, исходя из пред-
положения, что форма о.к.р. сферическая. 
Используя описанные методы, возможно 
дополнительно проводить изучение образ-
цов кварца по размерам о.к.р. и расчленять 
пласты кварцевых песчаников.
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