
了矿物的晶体结沟
、

电子结沟和 化学键注质
,

所以大量分子轨道研完都致力于谱学数据的解

释
。

成功地解释矿物谱学数据的例子很多
,

这里略举数例
。

T os se ll 等 (1 9 7 4 ) 用 X a法成功

地解释了 a 一

石英
、

橄榄石
、

金红石
、

方铁矿
、

赤铁矿等的光电子能谱
、

X 射线发射 谱 和 紫

外反射谱
。

S o y d e r
等 (1 9 76) 用从头算法得到的B ‘’四极偶合常数气用核磁共振方 法 在 丽

酸盐中观测到的数值相 当清确地符合
。

G r o d彭
c k i等 (1 9 8 0) 用 i去代为E H M O 法j计 算了忆

铁榴石和钙决溜石中八面体位置和四面体位置F e 3 +

离子的四极属合常数
,

得到了与二穆
‘斯鲍

尔测量基本符合的结果
。

笔者用 E H M 。法计算了C u O . ‘。 一

的电子结构
,

由所得结果计算 的

绿松石中C u Z +

离子 g张量主值为2
.

0 3 4
,

2
.

141
, 2

。

3 3 9
,

与由电子顺磁共振测量得到 的 结果
(2

.

0 4 3
,
2

.

1 3 5 )
, 2

.

5 7 3比较满意地符合
。

(5 )解释矿物的其他物理性质
。

v a 。 g h a n 等用x a 法对

C o S
; “一 、

C o S 。
“ 一

等原子族的研究可以作为这方面应用的一个例子
。

由于八面体 配二位 C 。“ ,

的最低空轨道
e g 与四面 沐配位C o Z +

约部 分占据的
e
轨道能量接近

,

故可以预 认
,

在 硫 钻 矿

(C
o 3 O

‘

) 中
,

它们将育明显的混 合
,

这使硫钻矿具有金属导电性和 Pa ul 主须
”

磁 性
。

厂其他

硫尖晶石 (Phi os p in e
) 沟淦质也可 用类以为方 法给l予解释

。

(6 ) 预测地慢条件下矿物:的

电子结构和相关 的性质
。

T o s se ll 等 (1 9 了6) 曾在不 同键长下计算过一些原 ,子j簇苗的 电 子‘结

构
,

以期说明高压下矿物谱学性质的变化
,

并讨论高压下发生 自旋态转变的可能性
。

赵敏光

等 ( 19 8 1年 ) 用半经验的分子轨道理论对红宝 石R :
线高压红移的解释

,

可以作为这方 面 应

用的另一个例子
。

显 然
,

预测地慢条件下矿物的性质是分子轨道理论应用的一个很有吸引力

的课题
,

因为在这样的条件下
,

即使能够对矿物的性质进行直接测量
,

也将是比较困难的
。

综上所述
,

把分子轨道理论计算用来研究矿物体系虽然还不到二十年
,

但已取得了丰硕

的成果
。

可以预期
,

随着时间的推移
,

它将 日益成为矿物学研究的重要理论工具
。

后 记

矿物谱学是近代矿物学的一个重要组成部分
,

为矿物学的主攻方向之一
。

为 了推动这方

面的工作
,

本会矿物物理与矿物材料委员 会于 1 9 3 3年 11 月在南京召开了一次矿物谱学学术交

流会
。

参加会议代表共拟人
,

收到论文71 篇
。

本期除刊登两篇有关短文外
,

另 选 登几篇 综

述
、

介绍性文章
,

以飨读者
。

一些岩石化学计算方法的历史回顾

湛 义 睿

(地质矿产部西安地矿所)

本文主要将涉及 C IPW 系统
、

尼格里法
、

巴尔特法和艾斯科拉法的若干历 史情 况
。

特 别

是尼格里法 和巴尔特法引进我国后
,

由于没有系统地介绍其历史情 况
,

产生了一些误解
,

必

须加以澄清
。



CI PW 法创立甚早
,

发表于 1 9 6 2年和次年的两篇著作中
。

后来
,

H
·

S
·

华盛 顿 计 算了

迄止 19 13 年的许多优良的岩石分析结果
。

这一方法原来的 目的是计算标准矿物含量 (以重量

计 )
,

以对岩浆岩进行化学分类
。

至今
,

它的化 学分类早 以无人使用
,

只留下了标准矿物计

算方法
。

此方法在我国有关岩石化学计算的出版物 中
,
己有充足介绍

,

故不赘述
。

在国外
,

对此方法的阐明己有多家
,

例如英国 C
·

H ke 1S e y ( 19 6 5 ) 与美国K
·

G
·

C o x 等 (1 9 7 8 )
。

现在
,

由于 电算的使用
,

一般只要了解此方法的原理
,

对计算程序 己可不必费心
,

只要提供

分析数据
,

标准矿物数字倾刻即得
。

需要说明的是
:

此法本身即是无水计算
,

但改算成总数

百分之百
,

而无挥发分计算
,

却要根据情况
。

例如
,

若不考虑 由CO
Z

计 算 C c
(方解 石 )

,

那么与CO : 同量的 C a
就 将 占用 5 10

2 ,

以致产生岩石硅饱和度上不应有的
、

标准矿 物 结 果
。

CI PW 法在其创立时确是超乎时代的
。

艾斯科拉就曾说起二十世纪的头十年
,

连 诺贝尔

化学奖金 的获得者都还在认为原子学说是一种假 说
,

极有用而 尚非实在
,

有可能而不肯定
。

艾 氏在这里暗示 C IPW 法采用重量白分比表示
,

是时代背景造成的
。

尽管 CIPW 法有力 地存

要今 日 (只有 巴尔特和华盛顿对其原貌有微小修改 )
,

但对它有许多批评
。

这些批评主要是
针~ 一~ 目 ~

, 、 , , .

一 一、 ‘ ~ 。
,
。 。 、 口 , 二

、 二 , * * , 。 , *
: , : 。 * 、

: 。
r

、 。
,

一 。 ,
河县遭廷里 目分伪农不 拟; 浏

,

皿 」王 t 匕足卫
山

人匕〕
一

阅尔 〕
一

州」尚 刁「 只J 侧田叨 砂、沂刁屯丁地 衬
一

匕 阴
。

玛 夕亡
碑

玲

斯科拉 (1 9 5 4 ) 预言的重量百分比很快即将完全成为过去
,

却没有成为事实
。

首倡革新的是尼格里
,

他王1 9 2 3年提出尼格里值法
。

它采用氧化物分子比例及百分比
,

抛开了重量比例
。

艾斯科拉 (1 9 5 4 ) 认为对尼格里值使用得过分子
,

而且对尼格里值的四面

体空间图解不感兴趣
。

他为离子比例法有优越性
,

应该抛弃尼格里值法
。

此时己是尼格里逝

世后 约一年
,

而尼格里生前并没有抛弃这一套 以他 自己的名字称呼的数值
。

巴尔特 1 9 6 2年的

著作中也 没有忘记介绍它
。

尼格里 的
“
分子理论矿物

”
是 1 9 3 3年提出的

, 1 9 3 6年系统发表
。

我国在过去一般称其为

尼格里标准分子法
。

这一方法 自始创 以后
,

没有经过什么修改与改 进
。

直 到 巴尔特在 1 9 4 8

气 即尼格里仍按方法原貌出版其 《 岩石与矿 床 》 的同一年
,

就首先抛弃尼格里 的基础化合

物或基本分子 (B
a s isv e r h in d u n g 。二 ,

刀a s is人lo ie k i ile
)

。

巴尔特在工, 5 5年提出他自 己j的

系统方法以后
,
也确实再没有采用基本化合物这一计算

。

这样
,

就不能再向硅不饱和的基础

分子增添计算盈余的Q
,

而是只解与CIPW 法一样地从饱和的标准矿物 中
,

克扣 出Q以 生 成

硅不饱和的标准矿物
,

使Q收支相抵
。

挑明巴尔特这一改进的是艾斯科拉
,

他认为巴尔特表

明了
:
尽管基本分子使得在在计算上显得更系统些

,

但并不是必要的一步
。

尼格里使用分子单元一词
,

实际就是所算出的理论矿物分子数
,

它乘 以分子重量并折算为

百分比即C IPW 标准矿物
。

尼格里称此理论矿物为矿物性化 合物 (M irle
:
al ve

r b in d u n g e
n)

。

每一分子单元的重 量称为相当重量
,

体积称为相当体积
。

岩石 中分子单元数的百 分 比 即 其
“两分子理论矿物

” 。

艾斯科拉曾指责
“分子理论矿 物

” 一词不适当
,

因为它所相当的并不

最分子
,

汗且说原先布里 (C
·

B盯
r i) 和尼 格里 (1 9 4 5 ) 就曾说到这 一点

。

其实
,

这只能 说

是观点不同
。

如K A ISi
。
0 。
在尼格里为 1个 o r分子

,

而艾斯科拉则为 5个组成 o r
的单阳离子

。

两者都不是氧化物分 子数
。

尼格里的分子理论矿物与 c IPw 理论矿物在数值上是接近妙
,

都可据以大致推想出岩石

性质
、

它除了是以标准矿物分子百分比表示而不同于 C IP W 的重量百分比外
,

主要差别是其

标准矿物种类不受什么限制
,

因而可以有深 带
、

中带和 浅带标准矿物之分
。

这 也是尼格里认



为优于 CTPW 法之处
,

因为它可以反映变质作用中与矿物成分变化相伴的化学变
_

化
。

尼格里

的深带标准矿物的种类与C lPW 法大致相似
。

应该注意的是CIPW 法标准矿物符号是以小写字母开头的
,

只有Q
,

C
,
Z 例外

,

但 Q有

人改为 q Z (如 N oc k ol ds )或 q ,
C改为小写

,

而尼格里标准矿物却是一律 以大写字母开 始
,

以资区别
,

避免混淆
。

C IP W 矿物符号在使用中也有一些变通
,

如 C s
(C

a : 5 10
‘

) 改 为 1n

(I
n r n i te

)
。

巴尔特在 1 9 4 8年提出了标准岩胞法 (s ta 二 d a r d :c e ll)
,

我国也有人称 为
“
氧法

” 。

他的

基本依据是在大多数岩石中
,

每 160 个氧就有大约 1 00 个阳离子
,

所以他把含1 60 氧的岩 石 单

元称为一个标准岩胞
。

这一方 法在我国已有介绍
。

巴尔特的论文发表后
,

因有异 议
,

他又作

了答复
。

1 9 5 3年A
.

Pol de
r v a a r 亡认为岩石内 (Si

,
A I)O

‘

四面体较氧原子更少变化
,

也有

人同意此观点
。

十分有趣的是
:

艾斯科拉在其论文 (1 9 5 4 ) 的后记中说道
,

巴尔特 在 从 兰 卡玛 (K
·

R a n k a m a
) 处听到艾氏约新建议

,

即给艾氏写了信
,

说他 (巴) 在 1 9 5 3年末
,

已着 手写按

离子百分比计算的文章
,

并表示将放弃其标准岩胞的邀议
,

改为推荐阳离子百分 比
,

因为此

二者在一般岩石 中非常近于一致
。

这个后记的内容
,

巴尔特并未否认
,

但在 1 9 6 2 年 再 版其
《 理论岩石学 》 时

,

却并没有抛弃其标准岩胞
。

巴尔特早在 1 94 5年就呼吁使用尼格里的
“原子比例

” 和分子标准矿物
,

认为它比 以重量

表示 的标准矿物大有好处
,

但是他的系统计算方法却发表在艾斯科拉之后一年 (1 9 5 5 )
,

而艾

斯科拉也承认从 巴尔特较早的著作中受到启发
。

在这里
,

拟列述一下各种方法中所使用的概念
:

1
.

CIPW 一分子
,

分子数
。

2
.

尼格里一正 电性元素
,

原子数
,

分子单元
,

分子标准矿物
,

相当重量
,

相 当体积
。

3
.

巴尔特一相当分子比例 (实即原子比例 )
,

阳离子百分比
,

(伴生 ) 阴离子
,

分子标

准矿物
。

4
.

艾斯科拉一阳离子数
,

单 阳离子氧化物 (
。 n e 一 c a tio n o xi d e s

)
,

单阳离子标准矿物

(亦称单阳离子分子 标准矿物 )
。

巴尔特在 1 9 6 2午陈述了所谓最新发展的计算法
。

除了不用艾斯科拉的 “ 单
”
字外

,

其余

与艾斯科拉法似无差别
。

只是在计算出阳离子数以后
,

艾斯科拉文中只有计算 表
,

而 巴 尔

特则列述了计算各个标准矿物的具体步骤
。

此步骤限于深带 (麻粒岩相) 标准矿物的计算
,

其过程与C IP W 相近
,

只是在Si 下足 廿
,

按 尼格里法 (同样没有L C ) 等式
,

如 4 E n == 3 F。

+ Q
,

抽取 Si
。

至于中带和浅带 (角闪岩 相和绿片岩相一据艾斯科拉 ) 标准 矿 物
,

巴尔
‘

特

在 1 9 5 5己列有计算表
, 1 9 6 2年介绍得更具体

,

这里就不重复
。

由于中
、

浅带实际 矿 物 变 化

较大
,

标准矿物必须与岩矿鉴定结果相比
,

所 以标准矿物的计算往往在岩石定名以后
,

一般

只用作岩石 化学研究 的手段
。

关于图解
,

尼洛里的L M Q图解是按基础分子作出的
,

否则就不 能 用
。

尼格里
一

布 里 曾

将实际矿物含量点入L MQ等边三角形中
,

虽后人有所沿用
,

其意义 似乎不大
。

巴尔 特 的 图

解是Q
一
N e 一

0 1
,

其中Q
一
F l

一
P x
为等边三角形

。

在Q
一

Fl 线外推2 / 3为 N e
点位

,

Q
一
P x
线外推

1 / 3为。 l点位
。

如此
,

在图解上分 出 A
、

B
、

c 三个区
,

即Q
一

Fl
一
P二

,
F卜 P二

一
。 l

,
F卜 N C 一

。 l



分别代表硅过饱和
、

饱和 与不 泡和三类岩石
。

此国解与Ir 二 in e ,

B a r 。 g e r的 Q 产 一

N e 产 一
0 1产图

解貌合神离
,

因后者是用的 CIPw 你准矿物
。

M c B ir n e 了和青木所 用的Q L M外淮L c ,

0 1 的

图解也是用的CTP W 标准矿物
。

在科学技术突飞猛进的今天
,

岩石化学将出现一个与电子伎术相结合的新 过 程
。

在 新

的
、

理想的
、

岩石化学与矿物岩石学 能很好结合的方 法诞生 以前
,

如果需要使
‘

用 旧 拐 棍的

话
,

弄清一些 已有方 法的本贡及其万史青况是必要约
。

看来
:

(约 C印W 法尽营 己被许 多

人已奉为常规
,

也有参考价岌
,

但它确实有友示方法 七的缺点和实际矿物间的相 当 差 别
。

(2) 尼格里数值法可不采用
。

(3) 巴尔特氧法不精确
,

岩石 中的氧并不是 1 60 个
,

随时都 可

能有出入
,

故不能用 于精确计算
。

(4 )尼格里标准矿物分子法可以用巴尔特1 9 6 2年最后介绍

的方法 (拟称为艾
一

巴法 ) 所代替
。

(动如随大 流
,

仍用 CIPW 法亦可
。

但 是 有 些 改 进 方

法
,

如引入尼格里标准矿物 间等式
,

对岩浆岩增加含水的中带标准矿物 (如角 闪 石
、

黑 云

母 )
,

降低 1 1及 m t数字等
,

如 B
L: s s e ll (一9 5 3 ) 等人之所为

,

还是可以参照 的
。

变形矿物岩石显微构造研究的进展

何永年

(国家地震局地质研究所 )

变形矿物者石的显 微构造研究与组沟分析
,

有助于阐明和恢复宕石变形过程 中的环境条

件和变形历史
。

因此
,

凡是与岩石变形有关的地质学间题
,

变形显微沟造研究和组构分析都

可以直接或间接地发挥作用
。

近年来
,

地学工作者越来越清楚地认识到
,

大型
、

中型
、

小型

与微型构造之间存在密切的联系和成因上的相 似性
,

也更加注意到结晶物质在变形过程中不

同的变形机制
,

尤其是 以固态流动和位错
一

扩散蠕变为机制的变形作用的重要性
。

大到 板 块

驱动机制 (地慢对流 )
,

小至晶格缺陷
,

都涉及变形显微构造的研究
。

最近十年来
,

物理冶

金学和材料科学 (位错理 沦) 和高电玉透射 电子显微镜技术 (T E M ) 的结合
,

使得变 形 矿

物岩石的显微构造研究进入了一个新的阶段
。

大量的实验研究表明
,

岩石在塑性流动过程 中
,

结晶体 内由变形引起的显微 沟造
,

例如

变形晶体的形状
、

晶粒边界待征
、

亚晶粒的存在
、

重结晶以及晶格缺陷 (主要指线缺陷
—

位错) 的形态的分布等与变形时的温度
、

压 力
、

应变速率等参数有关
; 而 白田位 错密度

、

位

错璧间距
、

亚晶粒大小
、

功态重结晶颂粒大小等显微构造参数则主要与变形时的偏差应 力或

差异力有关
。

尽管这一方面的研究只是刚刚开始
,

还存在许多重大的间题
,

但对这些关 系的

深入研究
,

无疑为恢复岩石的变形条件 和定量地探讨构造应 力场 间题
,

迈出了重 要的一步
。

下面试以橄榄石为例
,

说明这些变形引起的显微构造特征与变形时各项环境参数之间的

关系
。

1
.

不同的变形温度
,

引起橄揽石不同的滑动系的活动
,

并产生不同类型的位 错构造
。


