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摘要：伊利石是一种重要的矿产资源，准确获得矿石中矿物组成和含量具有重要的理论和实际意义。

Ｒｉｅｔｖｅｌｄ全图拟合法采用整个衍射图进行分析，具有较高的准确度。然而由于缺少纯的伊利石样品，目前对
于该方法在分析伊利石矿样的精确度和误差来源尚不清楚。本文采用Ｒｉｅｔｖｅｌｄ全图拟合法对人工配制和天
然的伊利石典型矿样进行了分析和计算，并与 Ｘ射线荧光光谱（ＸＲＦ）分析结果进行了对比，探讨了该方法
的精确度及产生误差的因素。结果表明：人工配制的伊利石 －石英二元混合物绝对误差范围为 －０．９％ ～
０．９％；伊利石－石英－钠长石三元混合物绝对误差范围为 －１．９％ ～１．６％；伊利石 －石英 －钠长石 －方解
石－高岭石多元混合物绝对误差范围－２．３％～１．６％。天然伊利石矿样的Ｒｉｅｔｖｅｌｄ定量结果与ＸＲＦ分析结
果具有很好的一致性。表明该方法在分析伊利石矿样中具有较高的精确度，误差来源主要受伊利石结构模

型、各物相中原子热振动参数Ｕｉｓｏ取值合理性，以及择优取向等因素的影响。因此，在实际分析伊利石矿样
时，建议根据实际情况选择合理的矿物结构模型，原子热振动 Ｕｉｓｏ取值应参考文献进行合理设定，制备试样
应尽量减弱择优取向。

关键词：伊利石；Ｒｉｅｔｖｅｌｄ全图拟合法；精确度；误差来源；Ｘ射线衍射法；结构精修
要点：

（１）采用纯矿物配制出不同含量和组成的混合样品。
（２）Ｒｉｅｔｖｅｌｄ法具有较高的精确度，误差主要受矿物结构模型、热振动和择优取向影响。
（３）天然伊利石矿样Ｒｉｅｔｖｅｌｄ定量结果与ＸＲＦ分析结果具有很好的一致性。
中图分类号：Ｐ５７５．５ 文献标识码：Ａ

伊利石是土壤、泥岩以及热液蚀变中常见的矿

物，当伊利石富集到一定程度便形成有价值的矿床。

目前伊利石被广泛应用于陶瓷、涂料、填料、钾肥制

造等行业［１－３］。自然界产出的伊利石常与石英、长

石、高岭石和方解石等矿物共（伴）生，准确获取伊

利石矿各组分含量对其矿产勘查、工业应用以及实

验室研究都具有重要的意义。

Ｘ射线衍射（ＸＲＤ）是一种常用的矿物定量分
析方法，包括：内标法、增量法、基体清洗法、外标法、

绝热法和 Ｒｉｅｔｖｅｌｄ全图拟合法等［４－５］。其中，内标

法、增量法、基体清洗法需要加入内标，增加了衍射

线重叠几率；内标法、增量法和外标法都需要绘制标
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准工作曲线。然而地质样品由于组分复杂，难以获

得纯样，前四种方法的应用因而受到限制。绝热法

简单快速，目前应用广泛，但常受到峰叠加和择优取

向的影响。例如，伊利石强峰（ｄ００６＝０．３３４ｎｍ）和
（ｄ１１４ ＝０．３１９ｎｍ）分别与石英最强峰 （ｄ１０１ ＝
０．３３４ｎｍ）和钠长石最强峰（ｄ００６＝０．３１９ｎｍ）严重
叠加。

Ｒｉｅｔｖｅｌｄ全图拟合法是一种基于结构信息而进
行物相定量的方法［６］。该方法无需标样和绘制标

准曲线，使用了整个衍射图，因而减弱了峰叠加、微

吸收和择优取向等因素的影响，从而获得较高的精

确度［７］。例如，人工配制的简单二元、三元以及四

元无机混合物定量分析中，绝对误差小于 １％［８］。

近年来已有较多的文献报道了采用该方法对土壤、

泥页岩和砂岩等地质样品开展探索性研究［９－１０］。

然而，由于某些矿物难以获得纯地质样品，尤其是纯

黏土矿物，因此少有文献报道该方法的精确度。少

部分研究采用 Ｘ射线荧光光谱法（ＸＲＦ）分析结果
进行间接的交叉验证［１１］，或者采用细粒的白云母代

替伊利石进行精确度评价［１２］。与白云母对比，伊利

石层间钾离子含量明显偏少，粒径为微米级，择优取

向的影响程度可能不同，因此两者间仍存在一定的

差异。极少的文献中添加了伊利石纯样模拟地质产

物（例如：凝灰岩），但这类研究中伊利石并非重点

研究对象，添加的伊利石量较低（约 ５％）［１３］。因
此，目前对Ｒｉｅｔｖｅｌｄ定量分析伊利石矿样的精确度
以及误差来源仍未清楚。

本课题组对中国伊利石进行了系统性的矿物学

调查，发现浙江某伊利石样品纯度很高，部分样品纯

度达到了１００％，有利于开展精确度评价工作。本
文根据伊利石矿中常见的伴生组合关系，配制了不

同比例的二元、三元和多元混合样品，探讨了

Ｒｉｅｔｖｅｌｄ全图拟合法分析伊利石矿样的精确度和误
差来源。同时采用 ＸＲＦ分析了不同成因和组合的
天然伊利石矿样，验证了 Ｒｉｅｔｖｅｌｄ全图拟合法的实
用性和有效性。

１　实验部分
１．１　样品和主要试剂

本文采集的浙江伊利石在偏光显微镜下为细小

鳞片状结构，粒径小于 ２μｍ，未发现杂质矿物
（图１ａ）。该伊利石为２Ｍ１型，ＸＲＤ图中清晰显示出
２Ｍ１型的 ５个特征衍射峰：ｄ０２３＝０．３７８ｎｍ、ｄ－１１４＝
０．３５１ｎｍ、ｄ１１４＝０．３２５ｎｍ、ｄ０２５＝０．３０１ｎｍ和 ｄ－１１６＝

０．２７９ｎｍ（图１ｂ）［１４］。ＸＲＦ分析本文采集样品的成分
为：ＳｉＯ２４７．９５％，Ａｌ２Ｏ３３７．８５％，Ｆｅ２Ｏ３０．１４％，ＭｇＯ
０．０６％，ＣａＯ０．１９％，Ｎａ２Ｏ０．３０％，Ｋ２Ｏ９．０２％，
ＴｉＯ２０．０２％，Ｐ２Ｏ５０．１５％，烧失量（ＬＯＩ）４．９５％。

图１　浙江伊利石显微照片和衍射谱图（ａ—正交偏光显微
照片；ｂ—ＸＲＤ谱图，

#

—２Ｍ１云母特征衍射峰）

Ｆｉｇ．１　ＭｉｃｒｏｐｈｏｔｏｇｒａｐｈｓａｎｄＸＲＤｓｐｅｃｔｒｕｍ ｏｆｉｌｌｉｔｅｆｒｏｍ
ＺｈｅｊｉａｎｇＰｒｏｖｉｎｃｅ（ａ．Ｍｉｃｒｏｐｈｏｔｏｇｒａｐｈｓｕｎｄｅｒｃｒｏｓｓ
－ｐｏｌａｒｉｚｅｄｌｉｇｈｔ；ｂ．ＴｈｅＸＲＤｐａｔｔｅｒｎ，

#

．Ｃｈａｒａｃｔ－
ｅｒｉｓｔｉｃｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎｓｏｆ２Ｍ１ｍｉｃａｓ）

根据伊利石矿中常见的共（伴）生关系配制二

元（样品编号ＩＱ－１至 ＩＱ－４，表１）、三元（样品编
号ＩＱＡ－１至ＩＱＡ－４，表２）及多元（样品编号 Ｃ－１
至Ｃ－４，表３）混合物试样。钠长石为国家标准物
质（ＧＢＷ０３１３４），方解石、石英为分析纯，购自天津
市大茂化学试剂厂。高岭石采自广东茂名，提纯至

ＸＲＤ检查无杂相。采用分析天平称重，精确至
０．０００１ｇ，试样质量为１ｇ。３个典型的伊利石矿样分
别采自湖南岳阳某矿山、吉林安图伊利石矿以及购

自石家庄市行唐县鑫磊矿物粉体厂。岳阳样品为块

状构造，隐晶质结构，热液成因。吉林和鑫磊样品皆

为粉体，沉积成因。

１．２　样品分析测试
为了减弱择优取向，采用侧装法制备ＸＲＤ分析
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试样。采用理学 ＲｉｇａｋｕＤ／ｍａｘ２５００衍射仪进行测
试，测试条件为：ＣｕＫα射线，Ｎｉ滤波片，管压４０ｋＶ，
管流２５０ｍＡ，扫描范围为３°～７０°，步长０．０２°，扫描
速度 ２

$

／ｍｉｎ。Ｒｉｅｔｖｅｌｄ定量分析采用 ＧＳＡＳ软
件［１５］。物相含量与结构精修中的标度因子 Ｓ有关，
计算公式如下：

Ｗｉ＝ＳｉρｉＶｉ／Σ
ｎ

ｊ＝１
ＳｊρｊＶｊ

式中：Ｗ、Ｓ、ρ和Ｖ分别是某物相的含量、标度因子、
密度和晶胞体积［１６］。精修的参数包括标度因子 Ｓ、
峰形参数、背景函数、晶胞参数以及伊利石的 Ｋ原
子占位等。

Ｘ射线荧光光谱（ＸＲＦ）分析：在１０５０℃高温使
样品熔融，获得玻璃碟片试样，采用 ＰＡＮａｌｙｔｉｃａｌ
ＡｘｉｏｓＰＷ４０４仪器进行分析。烧失量（ＬＯＩ）是将样
品１０５℃烘干后称重，然后放入马弗炉中１０００℃保
温２ｈ，冷却后再称重，加热前后质量差即为烧失量。

２　结果与讨论
２．１　Ｒｉｅｔｖｅｌｄ定量分析的准确度和精密度评价
２．１．１　准确度评价

传统观点认为 ＸＲＤ只能达到半定量。经统计
分析，ＸＲＤ分析结果的绝对误差小于３％，相对误差
小于１０％，认为是高精度［１７］。对于含黏土矿物样

品，主要成分的相对误差在 ±１０％以内，含量少于
２０％物相的相对误差在±２０％，属于结果较好［１８］。

表１测试结果表明，伊利石－石英二元混合物

中伊利石和石英的绝对误差都存在正负值，随着石

英含量增加，两者的绝对误差没有出现太大的变化，

范围为－０．９％～０．９％（表１）。伊利石的相对误差
值较小，为－０．７％ ～１．８％。石英的相对误差范围
为－２３．３％～６．０％，并随着石英含量减少而急剧增
大。这是由于ＸＲＤ分析的绝对误差较小（－０．５％
～０．９％），而石英含量却急剧减少所造成。
表２测试结果表明，伊利石 －石英 －钠长石三

元混合物中伊利石和石英的绝对误差存在正负值，

而钠长石都为正值，主要由于钠长石产生了择优取

向（见 ２．２节）。４组样品的绝对误差范围为
－１．９％ ～１．６％。伊利石的相对误差较小，为
－３．８％～０．４％；石英和钠长石的相对误差分别为
－１３．０％ ～７．０％和１．３％ ～８．０％；两者的相对误
差都出现随着其含量减少而增大的现象，原因是误

差变化不大而含量减少所造成。

表３测试结果表明，伊利石 －石英 －钠长石 －
方解石－高岭石多元混合物中各矿物绝对误差都存
在正负值，绝对误差范围为 －２．３％ ～１．６％。伊利
石和钠长石的相对误差值较小，分别为 －５．５％ ～
１．６％和－４．０％～６．０％；方解石和高岭石含量低，
相对误差都较大，分别为 －１４．０％ ～１４．０％和
－５．３％～５．３％；石英的相对误差值随着其含量减
小而明显增大，为 －８．０％ ～１０．７％，原因与上述二
元和三元混合物的情况相似。

本文配制的样品的绝对误差均小于 ±３％；

表１　伊利石－石英二元混合物Ｒｉｅｔｖｅｌｄ定量分析结果
Ｔａｂｌｅ１　Ｒｉｅｔｖｅｌｄｑｕａｎｔｉｔａｔｉｖｅａｎａｌｙｓｉｓｒｅｓｕｌｔｓｏｆｉｌｌｉｔｅ－ｑｕａｒｔｚｂｉｎａｒｙｍｉｘｔｕｒｅｓ

样品编号
理论值（％） Ｒｉｅｔｖｅｌｄ定量结果（％）

伊利石 石英 伊利石 绝对误差 相对误差 石英 绝对误差 相对误差 绝对误差范围

ＩＱ－１ ９７．０ ３．０ ９７．７ ０．７ ０．７ ２．３ －０．７ －２３．３ －０．７～０．７
ＩＱ－２ ９０．０ １０．０ ８９．４ －０．６ －０．７ １０．６ ０．６ ６．０ －０．６～０．６
ＩＱ－３ ７０．０ ３０．０ ６９．５ －０．５ －０．７ ３０．５ ０．５ １．７ －０．５～０．５
ＩＱ－４ ５０．０ ５０．０ ５０．９ ０．９ １．８ ４９．１ －０．９ －１．８ －０．９～０．９

表２　伊利石－石英－钠长石三元混合物Ｒｉｅｔｖｅｌｄ定量分析结果
Ｔａｂｌｅ２　Ｒｉｅｔｖｅｌｄｑｕａｎｔｉｔａｔｉｖｅａｎａｌｙｓｉｓｒｅｓｕｌｔｓｏｆｉｌｌｉｔｅ－ｑｕａｒｔｚ－ａｌｂｉｔｅｔｅｒｎａｒｙｍｉｘｔｕｒｅｓ

样品编号
理论值（％） Ｒｉｅｔｖｅｌｄ定量结果（％）

伊利石 石英 钠长石 伊利石 绝对误差 相对误差 石英 绝对误差 相对误差 钠长石 绝对误差 相对误差 绝对误差范围

ＩＱＡ－１ ５０ ４０ １０ ４９．０ －１．０ －２．０ ４０．５ ０．５ １．３ １０．５ ０．５ ５．０ －１．０～０．５
ＩＱＡ－２ ５０ ３０ ２０ ５０．２ ０．２ ０．４ ２８．２ －１．８ －６．０ ２１．６ １．６ ８．０ －１．８～１．６
ＩＱＡ－３ ５０ ２０ ３０ ４８．１ －１．９ －３．８ ２１．４ １．４ ７．０ ３０．４ ０．４ １．３ －１．９～１．４
ＩＱＡ－４ ５０ １０ ４０ ５０．１ ０．１ ０．２ ８．７ －１．３ －１３．０ ４１．２ １．２ ３．０ －１．３～１．２
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相对误差除了ＩＱ－１中由于石英含量只有３％而造
成较大的相对误差（－２３．３％），其他试样中各物相
的相对误差接近或者小于 ±１０％，表明 Ｒｉｅｔｖｅｌｄ定
量分析伊利石矿可以获得较高的准确度。这与前人

采用Ｒｉｅｔｖｅｌｄ定量方法可以获得较高的精确度相一
致。例如，Ｈｉｌｌｉｅｒ［１９］分析高岭石 －绿泥石 －白云母
－石英 －方解石 －白云石 －钠长石模拟配制的砂
岩，绝对误差小于 ３％。付伟等［２０］配制了石英 －
高岭石、石英－高岭石－蒙脱石两个黏土样品，绝对
误差分别是１．４６％和１．０３％。

表４　Ｃ－３样品１０次Ｒｉｅｔｖｅｌｄ定量分析结果
Ｔａｂｌｅ４　ＲｉｅｔｖｅｌｄｑｕａｎｔｉｔａｔｉｖｅａｎａｌｙｓｉｓｒｅｓｕｌｔｓｏｆＣ－３ｓａｍｐｌｅｆｏｒｔｅｎｔｉｍｅｓ

矿物种类
１０次Ｒｉｅｔｖｅｌｄ定量分析结果（％）

１ ２ ３ ４ ５ ６ ７ ８ ９ １０

平均值

（％）

标准偏差

（％）

伊利石 ５８．８ ５９．１ ５９．７ ５９．４ ５９．３ ５９．４ ５９．６ ５８．９ ５９．３ ５９．５ ５９．３０ ０．２９
石英 １６．６ １６．８ １５．８ １６．０ １６．７ １６．５ １６．３ １６．６ １６．３ １５．９ １６．３５ ０．３５
钠长石 １５．１ １４．４ １４．６ １４．８ １４．２ １４．５ １４．４ １５．０ １４．６ １４．８ １４．６４ ０．２８
方解石 ４．３ ５．１ ５．１ ５．３ ５．１ ５．０ ５．１ ４．８ ５．３ ５．２ ５．０３ ０．２９
高岭石 ５．２ ４．６ ４．８ ４．５ ４．７ ４．６ ４．６ ４．７ ４．５ ４．６ ４．６８ ０．２０

２．１．２　精密度评价
精密度是评价检测方法有效性的另一个重要指

标。以Ｃ－３样品为例，１０次 Ｒｉｅｔｖｅｌｄ定量分析结
果（表４）显示各矿物的平均含量分别是：伊利石
５９．３０％，石英 １６．３５％，钠长石 １４．６４％，方解石
５．０３％和高岭石 ４．６８％，均接近样品的理论值。
１０次分析结果的标准偏差范围为 ０．２０％ ～
０．３５％，低于前人所认可的 ５％标准偏差值。
较小的标准偏差表明多次分析结果的一致性程

度高，复现性好［１８］。

２．２　Ｒｉｅｔｖｅｌｄ定量分析误差来源
２．２．１　结构模型的影响

Ｒｉｅｔｖｅｌｄ定量分析结果在很大程度上取决于精
修效果，可采用 Ｒｗｐ参数进行评价。一般认为 Ｒｗｐ
＜１５％，精修结果可以接受；Ｒｗｐ＜１０％，精修结果较
好［２１］。采用ＧＳＡＳ软件进行Ｒｉｅｔｖｅｌｄ定量分析时，

发现结构模型、原子热振动以及择优取向是影响误

差的主要因素。

石英、方解石、高岭石和钠长石等矿物成分简

单，容易选择出合适的晶体结构模型。伊利石由于

晶体细小，因此发表的结构数据较少。查询只获得

４个２Ｍ１型伊利石结构，分别是 ００１２８６５（Ａｍｅｒｉｃａｎ
ＭｉｎｅｒａｌｏｇｉｓｔＣｒｙｓｔａｌＳｔｒｕｃｔｕｒｅＤａｔａｂａｓｅ）、９００９６６５
（ＣｒｙｓｔａｌＯｐｅｎＤａｔａｓｅｔｓ）、９０１４４（ＩＣＳＤ数据库）和
００－０２６－０９１１（ＩＣＤＤ数据库）。前三个数据库收
录的伊利石结构数据实为同一个结构［１３］，与之对应

的ＰＤＦ卡片为７０－３７５４（图１ｂ）。伊利石采用该结
构进行Ｒｉｅｔｖｅｌｄ精修获得 Ｒｗｐ值接近２０％。较大的
Ｒｗｐ值主要是由于精修过程中，－１１５衍射峰（２θ＝
２８．５°）计算模拟强度明显大于实测强度，而且很难
收敛（图１ｂ）。伊利石使用００－０２６－０９１１结构作
为初始模型进行Ｒｉｅｔｖｅｌｄ精修，Ｒｗｐ值范围为１５％～
２０％。因此，这两个２Ｍ１型伊利石结构模型都不合
适。尝试采用白云母结构作为伊利石的初始结构

（例如：ＩＣＳＤ－１７０４９），精修获得所有组合样品的
Ｒｗｐ值均小于１５％。以ＩＱ－３、ＩＱＡ－１和Ｃ－３样品
为例，Ｒｗｐ值分别为０．１２１５、０．１３１０和０．１１８８，实测
图和计算图吻合较好，差值曲线接近于一条直线

（图２），表明采用白云母作为伊利石初始结构模型
可以获得较好的精修结果。

２．２．２　原子热振动的影响
原子热振动参数Ｕｉｓｏ对标度因子Ｓ的影响明显，

表３　伊利石－石英－钠长石－方解石－高岭石多元混合物Ｒｉｅｔｖｅｌｄ定量分析结果
Ｔａｂｌｅ３　Ｒｉｅｔｖｅｌｄｑｕａｎｔｉｔａｔｉｖｅａｎａｌｙｓｉｓｒｅｓｕｌｔｓｏｆｉｌｌｉｔｅ－ｑｕａｒｔｚ－ａｌｂｉｔｅ－ｃａｌｃｉｔｅ－ｋａｏｌｉｎｉｔｅｍｕｌｔｉｐｌｅｍｉｘｔｕｒｅｓ

样品

编号

理论值（％） Ｒｉｅｔｖｅｌｄ定量结果（％）

伊利石 石英 钠长石 方解石 高岭石 伊利石
绝对

误差

相对

误差
石英

绝对

误差

相对

误差
钠长石

绝对

误差

相对

误差
方解石

绝对

误差

相对

误差
高岭石

绝对

误差

相对

误差

绝对误

差范围

Ｃ－１ ２０ ５０ ２０ ２．５ ７．５ １８．９ －１．１－５．５５０．２ ０．２ ０．４ ２０．６ ０．６ ３．０ ２．４ －０．１－４．０ ７．９ ０．４ ５．３ －１．１～０．６
Ｃ－２ ４０ ３０ ２０ ５ ５ ４０．２ ０．２ ０．５２７．７－２．３－７．７ ２１．２ １．２ ６．０ ５．７ ０．７１４．０ ５．２ ０．２ ４．０ －２．３～１．２
Ｃ－３ ６０ １５ １５ ５ ５ ５８．８ －１．２－２．０１６．６ １．６１０．７ １５．１ ０．１ ０．７ ４．３ －０．７－１４．０ ５．２ ０．２ ４．０ －１．２～１．６
Ｃ－４ ８０ ５ ５ ２．５ ７．５ ８１．１ １．３ １．６ ４．６－０．４－８．０ ４．８－０．２－４．０ ２．２ －０．３１２．０ ７．１ －０．４－５．３ －０．４～１．３
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图２　二元、三元和多元混合物Ｒｉｅｔｖｅｌｄ精修图
Ｆｉｇ．２　Ｒｉｅｔｖｅｌｄｒｅｆｉｎｅｍｅｎｔｐａｔｔｅｒｎｓｏｆｂｉｎａｒｙ，ｔｅｒｎａｒｙａｎｄ

ｍｕｌｔｉｐｌｅｍｉｘｔｕｒｅｓ

从而影响矿物含量，但 Ｕｉｓｏ值的合理性经常被忽略。
较小的Ｕｉｓｏ值会降低组分含量，较大的 Ｕｉｓｏ值会增加
组分含量。例如，ＩＣＳＤ－１７０４９白云母的各原子缺
失Ｕｉｓｏ值，在导入 ＧＳＡＳ软件时所有原子的 Ｕｉｓｏ值被
赋予０．０００３２?２，明显小于云母实际 Ｕｉｓｏ值，例如钾
原子的Ｕｉｓｏ约为０．０２５?

２［２２］。精修过程中发现伊利

石始终比理论值低２％～３％。这表明较低的Ｕｉｓｏ值
降低了矿物含量，这与前人研究结果一致。查阅文

献将伊利石中 Ｋ原子、Ｓｉ（Ａｌ）原子和 Ｏ原子的 Ｕｉｓｏ
值分别设定为０．０２５?２、０．０１?２和０．０１５?２，计算获
得的含量接近理论值（表１～表３）。因此，建议查
阅相关文献检查Ｕｉｓｏ的合理性。

２．２．３　择优取向的影响
择优取向会促使某些晶面衍射强度异常增强，

歪曲了相对强度比值从而引起误差［２３］。伊利石、钠

长石、方解石和高岭石解理发育，容易产生择优取

向，因此本文在制样时采用侧装法，一定程度上减弱

了择优取向。但仍可以观察到伊利石的００２、００４和
００６等００ｌ晶面的实测峰强度仍略大于计算强度，表
明择优取向仍存在（图２）。另外，三元混合物中，钠
长石的０．３１９ｎｍ衍射峰对应的是００２解理面也存
在优取向（图２ｂ），促使钠长石含量常高于理论值
（表２）。尽管 ＧＳＡＳ软件中可以进行择优取向校
正，但这种校正只是近似的粗略校正，只能在一定程

度上减弱择优取向的影响，但很难消除［２４］。因此，

建议在样品制备和测试过程中应尽力减弱择优

取向。

２．３　方法有效性验证
Ｒｉｅｔｖｅｌｄ定量分析获得岳阳样品 Ｒｗｐ值为

０．１３９６，鑫磊样品 Ｒｗｐ值为０．１１９０，吉林样品 Ｒｗｐ值
为０．１２５５，差值曲线基本为一条平滑的直线，表明精
修效果较好（图３）。岳阳样品中伊利石和石英含量
分别为 ４４．４％和 ５５．６％；鑫磊样品中的伊利石、
石英、钠长石和高岭石含量分别为３８．４％、５５．８％、
５．３％和 ０．５％；吉林样品中的伊利石、石英、钠长
石、方解石和高岭石含量分别为 ２８．６％、５１．１％、
１６．８％、２．２％和１．３％（表５）。

ＸＲＦ分析结果常用于交叉验证 ＸＲＤ分析结果
的准确性。通常将 ＸＲＤ获得的物相含量与各物相
中元素的百分含量进行联合计算而获得整个样品的

化学组成［２５］。由于不同试样中伊利石层间钾离子

含量不同，因此伊利石化学组成采用精修获得的晶

体化学式。其他矿物由于化学成分简单以及含量较

少，采用理论化学式。

岳阳矿样中伊利石精修获得的晶体化学式为

Ｋ０．９２Ａｌ２（Ｓｉ３Ａｌ１）Ｏ１０（ＯＨ）２，联合矿物含量计算出
ＳｉＯ２７５．８９％、Ａｌ２Ｏ３１７．１８％和 Ｋ２Ｏ４．７５％，接近
ＸＲＦ实测结果（ＳｉＯ２７４．７７％、Ａｌ２Ｏ３１５．８９％和 Ｋ２Ｏ
４．６８％，见表６）。相似地，取至石家庄鑫磊样品中
伊利石晶体化学式为Ｋ０．９８Ａｌ２（Ｓｉ３Ａｌ１）Ｏ１０（ＯＨ）２，据
此计算出化学组成为ＳｉＯ２７７．７６％、Ａｌ２Ｏ３１５．５４％、
Ｋ２Ｏ４．３５％和 Ｎａ２Ｏ０．５８％，接近 ＸＲＦ分析结果
（ＳｉＯ２７７．５３％、Ａｌ２Ｏ３１３．８４％、Ｋ２Ｏ３．９２％和 Ｎａ２Ｏ
０．３８％，见表６）。吉林样品中伊利石的晶体化学式
为Ｋ０．８９Ａｌ２（Ｓｉ３Ａｌ１）Ｏ１０（ＯＨ）２，计算出化学成分为
ＳｉＯ２７６．３５％、Ａｌ２Ｏ３１４．７９％、Ｋ２Ｏ３．０３％、Ｎａ２Ｏ
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图３　伊利石矿样Ｒｉｅｔｖｅｌｄ精修图
Ｆｉｇ．３　Ｒｉｅｔｖｅｌｄｒｅｆｉｎｅｍｅｎｔｐａｔｔｅｒｎｓｏｆｉｌｌｉｔｅｏｒｅｓａｍｐｌｅｓ

表６　天然伊利石矿样化学组成
Ｔａｂｌｅ６　Ｃｈｅｍｉｃａｌｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｓｏｆｎａｔｕｒａｌｉｌｌｉｔｅｓａｍｐｌｅｓ

样品来源
分析

方法

ＳｉＯ２
（％）

Ａｌ２Ｏ３
（％）

Ｆｅ２Ｏ３
（％）

ＭｇＯ

（％）

ＣａＯ

（％）

Ｎａ２Ｏ

（％）

Ｋ２Ｏ

（％）

ＭｎＯ

（％）

ＴｉＯ２
（％）

Ｐ２Ｏ５
（％）

ＬＯＩ

（％）

总和

（％）

岳阳
ＸＲＦ ７４．７７ １５．８９ ０．６９ ０．２０ ０．０６ ０．２９ ４．６８ ０．００８ ０．０７ ０．０３ ２．０５ ９８．１６
Ｒｉｅｔｖｅｌｄ ７５．８９ １７．１８ － － － － ４．７５ － － － － ９７．８２

鑫磊
ＸＲＦ ７７．５３ １３．８４ ０．９４ ０．３２ ０．１５ ０．３８ ３．９２ ０．０２ ０．１０ ０．０４ １．９６ ９９．１９
Ｒｉｅｔｖｅｌｄ ７７．７６ １５．５４ － － － ０．５８ ４．３５ － － － － ９８．２３

吉林
ＸＲＦ ７４．４０ １２．４２ １．５２ ０．４６ １．８０ １．９２ ２．８０ ０．０４ ０．６０ ０．１８ ３．１０ ９９．２４
Ｒｉｅｔｖｅｌｄ ７６．３５ １４．７９ － － １．４７ ２．０３ ３．０３ － － － － ９７．６７

注：“－”表示未进行计算。

２．０３％和 ＣａＯ１．４７％，接近 ＸＲＦ分析结果（ＳｉＯ２
７４．４０％、Ａｌ２Ｏ３１２．４２％、Ｋ２Ｏ２．８０％、Ｎａ２Ｏ１．９２％
和ＣａＯ１．８０％，见表６）。

表５　天然伊利石矿样Ｒｉｅｔｖｅｌｄ定量分析结果
Ｔａｂｌｅ５　Ｒｉｅｔｖｅｌｄｑｕａｎｔｉｔａｔｉｖｅａｎａｌｙｓｉｓｒｅｓｕｌｔｓｏｆｎａｔｕｒａｌｉｌｌｉｔｅ

ｓａｍｐｌｅｓ

样品

来源

伊利石

（％）

石英

（％）

钠长石

（％）

方解石

（％）

高岭石

（％）

岳阳 ４４．４ ５５．６ － － －

鑫磊 ３８．４ ５５．８ ５．３ － ０．５

吉林 ２８．６ ５１．１ １６．８ ２．２ １．３

注：“－”表示不含该矿物。

图４更直观地展示了计算成分与实测成分之间
的关系。除了计算的Ａｌ２Ｏ３含量略高于对应的 ＸＲＦ
分析值，其他元素都表现出很好的一致性。成分计

算过程中将八面体全部认为由Ａｌ占据，然而天然的
伊利石八面体中的Ａｌ常被少量的Ｍｇ、Ｆｅ和Ｔｉ等元
素类质同象替代［２６］。因此 Ｒｉｅｔｖｅｌｄ计算的 Ａｌ２Ｏ３含
量略高于对应的ＸＲＦ分析值，差值范围为１．２９％～
２．３７％。较小的误差表明 Ｒｉｅｔｖｅｌｄ定量分析天然伊
利石矿样可以获得较高的精确度，应用效果好。

图４　Ｒｉｅｔｖｅｌｄ计算获得的化学成分与 ＸＲＦ实测的化学
成分对比图

Ｆｉｇ．４　Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｔｈｅｃｈｅｍｉｃａｌｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｓｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅ
ｖａｌｕｅｓｃａｌｃｕｌａｔｅｄｂｙｔｈｅＲｉｅｔｖｅｌｄｍｅｔｈｏｄａｎｄｔｈｅＸＲＦ
ｍｅａｓｕｒｅｍｅｎｔ

—６９２—
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３　结论
人工配制混合样品以及天然样品都证实了

Ｒｉｅｔｖｅｌｄ全图拟合法在定量分析伊利石矿样中可以
获得较高的精确度，绝对误差均小于±３％。影响定
量分析的误差来源主要为伊利石结构模型、各物相

中原子热振动参数Ｕｉｓｏ值以及样品择优取向。为了
获得较高的精确度，建议在 ＸＲＤ实验过程中，首先
应仔细进行样品前处理，采用合适的方法制备试样，

以及优化测试条件以尽可能减弱择优取向。其次，

在Ｒｉｅｔｖｅｌｄ结构精修时则应选择匹配度高的伊利石
晶体结构作为初始模型，同时应合理地设置各个物

相的原子热振动 Ｕｉｓｏ值。研究也表明，Ｒｉｅｔｖｅｌｄ全图
拟合法将在伊利石矿石质量评价、工业提纯加工以

及实验研究方面具有广泛的应用前景。

致谢：感谢中国科学院广州地球化学研究所王迎亚

博士提供伊利石样品。
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Ｒｉｅｔｖｅｌｄａｎｄａｒｅｆｅｒｅｎｃｅｉｎｔｅｎｓｉｔｙｒａｔｉｏ（ＲＩＲ）ｍｅｔｈｏｄ
ａｎｄｔｈｅｉｍｐｏｒｔａｎｃｅｏｆｓａｍｐｌｅｐｒｅｐａｒａｔｉｏｎ［Ｊ］．Ｃｌａｙ
Ｍｉｎｅｒａｌｓ，２０００，３５：２９１－３０２．

—７９２—

第２期 陈爱清，等：Ｒｉｅｔｖｅｌｄ全图拟合法在伊利石矿定量分析中的精确度及误差来源 第４１卷



［２０］　付伟，彭召，罗鹏，等．ＸＲＤ－Ｒｉｅｔｖｅｌｄ全谱拟合法应用
于土壤样品物相定量的准确性检验：模拟实验与方

法对比［Ｊ］．光谱学与光谱分析，２０２０，４０（３）：
９５０－９５５．
ＦｕＷ，ＰｅｎｇＺ，ＬｕｏＰ，ｅｔａｌ．Ａｃｃｕｒａｃｙｔｅｓｔｉｎｇｏｆｓｏｉｌ
ｍｉｅｒａｌｑｕａｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎｂｙＸＲＤ－Ｒｉｅｔｖｅｌｄｆｕｌｌ－ｓｐｅｃｔｒｕｍ
ｆｉｔｔｉｎｇｍｅｔｈｏｄ：Ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔｓａｎｄｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ
ｗｉｔｈｔｒａｄｉｔｉｏｎａｌｍｅｔｈｏｄ［Ｊ］．ＳｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙａｎｄＳｐｅｃｔｒａｌ
Ａｎａｌｙｓｉｓ，２０２０，４０（３）：９５０－９５５．

［２１］　郑振环，李强．Ｘ射线多晶衍射数据 Ｒｉｅｔｖｅｌｄ精修及
ＧＳＡＳ软件入门［Ｍ］．北京：中国建材工业出版社，
２０１６：２０－２３．
ＺｈｅｎｇＺＨ，ＬｉＱ．ＩｎｔｒｏｄｕｃｔｉｏｎｔｏＲｉｅｔｖｅｌｄｒｅｆｉｎｅｍｅｎｔｗｉｔｈ
Ｘ－ｒａｙｐｏｗｄｅｒｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎｄａｔａａｎｄＧＳＡＳｓｏｆｔｗａｒｅ［Ｍ］．
Ｂｅｉｊｉｎｇ：ＣｈｉｎａＢｕｉｌｄｉｎｇＭａｔｅｒｉａｌＩｎｄｕｓｔｒｙＰｕｂｌｉｓｈｉｎｇ
Ｈｏｕｓｅ，２０１６：２０－２３．

［２２］　陈爱清．熔体中氟金云母生长机制与多型成因［Ｄ］．
北京：中国科学院大学，２０１９．
ＣｈｅｎＡＱ．Ｇｒｏｗｔｔｈｍｅｃｈａｎｉｓｍａｎｄｐｏｌｙｔｙｐｅｇｅｎｅｓｉｓｏｆ
ｓｙｎｔｈｅｔｉｃｆｌｕｏｒｏｐｈｌｏｇｏｐｉｔｅｆｒｏｍ ｍｅｌｔ［Ｄ］．Ｂｅｉｊｉｎｇ：

ＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙｏｆＣｈｉｎｅｓｅＡｃａｄｅｍｙｏｆＳｃｉｅｎｃｅｓ，２０１９．
［２３］　马礼敦．Ｘ射线粉末衍射仪用试样的制作［Ｊ］．上海

计量测试，２００８（５）：２－６．
ＭａＬＤ．ＰｒｅｐａｒａｔｉｏｎｏｆｔｈｅｓａｍｐｌｅｓｆｏｒＸ－ｒａｙｐｏｗｄｅｒ
ｄｉｆｆｒａｃｔｏｍｅｔｅｒｓ［Ｊ］．ＳｈａｎｇｈａｉＭｅａｓｕｒｅｍｅｎｔａｎｄＴｅｓｔｉｎｇ，
２００８（５）：２－６．

［２４］　陈昊鸿，雷芳．粉末衍射理论和实践［Ｍ］．北京：北京
教育出版社，２０１６：１５９－１６０．
ＣｈｅｎＨＨ，ＬｅｉＦ．Ｐｏｗｄｅｒｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎｔｈｅｏｒｙａｎｄｐｒａｃｔｉｃｅ
［Ｍ］．Ｂｅｉｊｉｎｇ：ＨｉｇｈｅｒＥｄｕｃａｔｉｏｎＰｒｅｓｓ，２０１６：１５９－１６０．

［２５］　ＪｏｚａｎｉｋｏｈａｎＧ，ＳａｈａｂｉＦ，ＮｏｒｏｕｚｉＧＨ，ｅｔａｌ．Ｑｕａｎｔｉｔａｔｉｖｅ
ａｎａｌｙｓｉｓｏｆｔｈｅｃｌａｙｍｉｎｅｒａｌｓｉｎｔｈｅＳｈｕｒｉｊｅｈＲｅｓｅｒｖｏｉｒ
ＦｏｒｍａｔｉｏｎｕｓｉｎｇｃｏｍｂｉｎｅｄＸ－ｒａｙａｎａｌｙｔｉｃａｌｔｅｃｈｎｉｑｕｅｓ
［Ｊ］．ＲｕｓｓｉａｎＧｅｏｌｏｇｙａｎｄＧｅｏｐｈｙｓｉｃｓ，２０１６，５７（７）：
１０４８－１０６３．

［２６］　ＺｖｉａｇｉｎａＢＢ，ＤｒｉｔｓＶＡ，ＳｒｏｄｏｎＪ，ｅｔａｌ．Ｔｈｅｉｌｌｉｔｅ－
ａｌｕｍｉｎｏｃｅｌａｄｏｎｉｔｅｓｅｒｉｅｓ：Ｄｉｓｔｉｎｇｕｉｓｈｉｎｇｆｅａｔｕｒｅｓａｎｄ
ｉｄｅｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎｃｒｉｔｅｒｉａｆｒｏｍ Ｘ －ｒａｙｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎａｎｄ
ｉｎｆｒａｒｅｄｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙｄａｔａ［Ｊ］．ＣｌａｙｓａｎｄＣｌａｙＭｉｎｅｒａｌｓ，
２０１５，６３（５）：３７８－３９４．

ＡｃｃｕｒａｃｙａｎｄＥｒｒｏｒＳｏｕｒｃｅｓｏｆｔｈｅＲｉｅｔｖｅｌｄＦｕｌｌＰａｔｔｅｒｎＦｉｔｔｉｎｇＭｅｔｈｏｄｉｎ
ＱｕａｎｔｉｔａｔｉｖｅＡｎａｌｙｓｉｓｏｆＩｌｌｉｔｅＯｒｅｓ

ＣＨＥＮＡｉｑｉｎｇ１，ＺＨＡＮＧＬｉｘｕｅ２，ＬＩＱｉａｎｇ２，ＺＨＵＪｉａｎｘｉ３，ＬＩＳｈａｎｇｙｉｎｇ４，ＨＥＨｏｎｇｐｉｎｇ３

（１．ＡｎａｌｙｓｉｓａｎｄＴｅｓｔｉｎｇＣｅｎｔｅｒ，ＣｈｉｎａＴｈｒｅｅＧｏｒｇｅｓＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙ，Ｙｉｃｈａｎｇ４４３００２，Ｃｈｉｎａ；
２．ＧｕａｎｇｚｈｏｕＭａｒｉｎｅＧｅｏｌｏｇｉｃａｌＳｕｒｖｅｙ，ＣｈｉｎａＧｅｏｌｏｇｉｃａｌＳｕｒｖｅｙ，Ｇｕａｎｇｚｈｏｕ５１００７５，Ｃｈｉｎａ；
３．ＧｕａｎｇｚｈｏｕＩｎｓｔｉｔｕｔｅｏｆＧｅｏｃｈｅｍｉｓｔｒｙ，ＣｈｉｎｅｓｅＡｃａｄｅｍｙｏｆＳｃｉｅｎｃｅｓ，Ｇｕａｎｇｚｈｏｕ５１０６４０，Ｃｈｉｎａ；
４．ＳｃｈｏｏｌｏｆＥｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔａｌＳｃｉｅｎｃｅａｎｄＥｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ，ＳｏｕｔｈｅｒｎＵｎｉｖｅｒｓｉｔｙｏｆＳｃｉｅｎｃｅａｎｄＴｅｃｈｎｏｌｏｇｙ，
Ｓｈｅｎｚｈｅｎ５１８０５５，Ｃｈｉｎａ）

ＨＩＧＨＬＩＧＨＴＳ
（１）Ｍｉｘｅｄｓａｍｐｌｅｓｗｉｔｈｄｉｆｆｅｒｅｎｔｃｏｎｔｅｎｔａｎｄｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｗｅｒｅｐｒｅｐａｒｅｄｂｙｐｕｒｅｍｉｎｅｒａｌｓ．
（２）ＴｈｅＲｉｅｔｖｅｌｄｍｅｔｈｏｄｓｈｏｗｅｄｈｉｇｈａｃｃｕｒａｃｙａｎｄｉｔｓｅｒｒｏｒｓｗｅｒｅｍａｉｎｌｙａｆｆｅｃｔｅｄｂｙｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｍｏｄｅｌ，ｔｈｅｒｍａｌ

ｖｉｂｒａｔｉｏｎ，ａｎｄｐｒｅｆｅｒｒｅｄｏｒｉｅｎｔａｔｉｏｎ．
（３）ＴｈｅＲｉｅｔｖｅｌｄｑｕａｎｔｉｔａｔｉｖｅｒｅｓｕｌｔｓｏｆｎａｔｕｒａｌｉｌｌｉｔｅｓａｍｐｌｅｓｗｅｒｅｉｎｇｏｏｄａｇｒｅｅｍｅｎｔｗｉｔｈｔｈｏｓｅｏｆｔｈｅＸＲＦ

ｍｅａｓｕｒｅｍｅｎｔｓ．

—８９２—

第２期 　岩　矿　测　试　
ｈｔｔｐ：∥ｗｗｗ．ｙｋｃｓ．ａｃ．ｃｎ

２０２２年



ＡＢＳＴＲＡＣＴ
ＢＡＣＫＧＲＯＵＮＤ：Ｉｌｌｉｔｅｉｓａｎｉｍｐｏｒｔａｎｔｍｉｎｅｒａｌｒｅｓｏｕｒｃｅ．Ｉｔｉｓｏｆｇｒｅａｔｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌａｎｄｐｒａｃｔｉｃａｌｓｉｇｎｉｆｉｃａｎｃｅｔｏ
ａｃｃｕｒａｔｅｌｙｏｂｔａｉｎｔｈｅｍｉｎｅｒａｌｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎａｎｄｃｏｎｔｅｎｔｏｆｉｌｌｉｔｅｏｒｅｓ．ＴｈｅＲｉｅｔｖｅｌｄｆｕｌｌｐａｔｔｅｒｎｆｉｔｔｉｎｇｍｅｔｈｏｄｕｓｅｓｔｈｅ
ｗｈｏｌｅｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎｐａｔｔｅｒｎｆｏｒａｎａｌｙｓｉｓａｎｄｓｈｏｗｓｈｉｇｈａｃｃｕｒａｃｙ．Ｈｏｗｅｖｅｒ，ｄｕｅｔｏｔｈｅｌａｃｋｏｆｐｕｒｅｉｌｌｉｔｅｓａｍｐｌｅｓ，ｔｈｅ
ａｃｃｕｒａｃｙａｎｄｅｒｒｏｒｓｏｕｒｃｅｓｏｆｔｈｉｓｍｅｔｈｏｄｆｏｒａｎａｌｙｚｉｎｇｔｈｅｃｏｎｔｅｎｔｏｆｉｌｌｉｔｅｏｒｅｓａｒｅｎｏｔｃｌｅａｒｌｙｋｎｏｗｎａｔｐｒｅｓｅｎｔ．
ＯＢＪＥＣＴＩＶＥＳ：ＴｏｕｎｄｅｒｓｔａｎｄｔｈｅａｃｃｕｒａｃｙａｎｄｅｒｒｏｒｓｏｕｒｃｅｓｏｆｔｈｅＲｉｅｔｖｅｌｄｆｕｌｌｐａｔｔｅｒｎｆｉｔｔｉｎｇｍｅｔｈｏｄｉｎ
ｑｕａｎｔｉｔａｔｉｖｅａｎａｌｙｓｉｓｏｆｉｌｌｉｔｅｏｒｅｓ．
ＭＥＴＨＯＤＳ：ＴｈｅＲｉｅｔｖｅｌｄｆｕｌｌｐａｔｔｅｒｎｆｉｔｔｉｎｇｍｅｔｈｏｄｗａｓｕｓｅｄｔｏｑｕａｎｔｉｔａｔｉｖｅｌｙａｎａｌｙｚｅａｒｔｉｆｉｃｉａｌａｎｄｎａｔｕｒａｌｉｌｌｉｔｅ
ｏｒｅｓａｍｐｌｅｓ．ＴｈｅｒｅｓｕｌｔｓｏｆＸ－ｒａｙｆｌｕｏｒｅｓｃｅｎｃｅｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｙ（ＸＲＦ）ｏｆｎａｔｕｒａｌｉｌｌｉｔｅｏｒｅｓｗｅｒｅｃｏｍｐａｒｅｄｗｉｔｈｔｈｅ
ｃｈｅｍｉｃａｌｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｓｃａｌｃｕｌａｔｅｄｆｒｏｍｔｈｅｍｉｎｅｒａｌｃｏｎｔｅｎｔｓｂｙｔｈｅＲｉｅｔｖｅｌｄｍｅｔｈｏｄ．
ＲＥＳＵＬＴＳ：Ｔｈｅｒｅｓｕｌｔｓｓｈｏｗｅｄｔｈａｔｔｈｅｍａｘｉｍｕｍａｂｓｏｌｕｔｅｅｒｒｏｒｒａｎｇｅｓｏｆｉｌｌｉｔｅ－ｑｕａｒｔｚｂｉｎａｒｙｍｉｘｔｕｒｅｓ，ｉｌｌｉｔｅ－
ｑｕａｒｔｚ－ａｌｂｉｔｅｔｅｒｎａｒｙｍｉｘｔｕｒｅｓ，ａｎｄｉｌｌｉｔｅ－ｑｕａｒｔｚ－ａｌｂｉｔｅ－ｃａｌｃｉｔｅ－ｋａｏｌｉｎｉｔｅｍｕｌｔｉｐｌｅｍｉｘｔｕｒｅｓｗｅｒｅ－０．９％ －
０．９％，－１．９％ －１．６％，ａｎｄ－２．３％ －１．６％，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．Ｔｈｅｃｈｅｍｉｃａｌｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｓｏｆｎａｔｕｒａｌｉｌｌｉｔｅｏｒｅｓ
ｃａｌｃｕｌａｔｅｄｂｙＲｉｅｔｖｅｌｄｍｅｔｈｏｄｗｅｒｅｉｎｇｏｏｄａｇｒｅｅｍｅｎｔｗｉｔｈｔｈｅｒｅｓｕｌｔｓｏｆＸＲＦ．ＴｈｉｓｉｎｄｉｃａｔｅｄｔｈａｔｔｈｅＲｉｅｔｖｅｌｄ
ｍｅｔｈｏｄｈａｄｈｉｇｈａｃｃｕｒａｃｙｉｎｔｈｅｑｕａｎｔｉｔａｔｉｖｅａｎａｌｙｓｉｓｏｆｍｉｎｅｒａｌｃｏｎｔｅｎｔｓｏｆｎａｔｕｒａｌｉｌｌｉｔｅｏｒｅｓａｍｐｌｅｓ．Ｔｈｅｅｒｒｏｒ
ｓｏｕｒｃｅｓｗｅｒｅｍａｉｎｌｙａｆｆｅｃｔｅｄｂｙｔｈｅｉｌｌｉｔｅｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｍｏｄｅｌ，ａｔｏｍｉｃｔｈｅｒｍａｌｄｉｓｐｌａｃｅｍｅｎｔｐａｒａｍｅｔｅｒｓＵｉｓｏ，ａｎｄ
ｐｒｅｆｅｒｒｅｄｏｒｉｅｎｔａｔｉｏｎ．
ＣＯＮＣＬＵＳＩＯＮＳ：Ａｒｅａｓｏｎａｂｌｅｓｔｒｕｃｔｕｒａｌｍｏｄｅｌｏｆｉｌｌｉｔｅｓｈｏｕｌｄｂｅｃｈｏｓｅｎａｃｃｏｒｄｉｎｇｔｏｔｈｅａｃｔｕａｌｓａｍｐｌｅｓ．Ｔｈｅ
ｖａｌｕｅｓｏｆａｔｏｍｉｃｔｈｅｒｍａｌｖｉｂｒａｔｉｏｎＵｉｓｏｓｈｏｕｌｄｂｅｒｅａｓｏｎａｂｌｙｓｅｔａｃｃｏｒｄｉｎｇｔｏｔｈｅｒｅｆｅｒｅｎｃｅｓ．Ｐｒｅｆｅｒｒｅｄｏｒｉｅｎｔａｔｉｏｎ
ｓｈｏｕｌｄｂｅｄｅｃｒｅａｓｅｄａｓｍｕｃｈａｓｐｏｓｓｉｂｌｅｄｕｒｉｎｇｔｈｅｓａｍｐｌｅｐｒｅｐａｒａｔｉｏｎ．
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