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Ｘ射线衍射全谱拟合法分析蓝晶石的矿物含量
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摘要：蓝晶石矿物定量分析通常采用的化学物相法分析流程繁琐，易受同质异象矿物和难熔矿物的干扰；

采用Ｘ射线衍射内标法需要提纯矿物绘制标准曲线，但矿物包体的存在使得获取纯净单矿物成为难题；由于
不同矿区蓝晶石矿物成分之间存在着差异性，以上两种方法都仅仅适用于同一矿区样品的矿物定量分析。

为简化分析流程，提高测试效率，本文采用 Ｘ射线衍射（ＸＲＤ）全谱拟合法对蓝晶石国家二级标准物质和
野外样品进行分析，并与ＲＩＲ法、绝热法和Ｋ值法等衍射定量方法及化学分析结果进行了比较 验证方法的
可靠性。结果表明：全谱拟合法无需采用标准物质，也不用引入内标物，一次扫谱分析能获得样品中所有成

分的信息，操作简单，能有效降低择优取向对衍射定量结果的影响；对于含量大于５％的矿物，组分分析结果
的绝对误差小于１％，显著低于绝对误差允许限；采用 Ｈｉｇｈｓｃｏｒｅ和 Ｊａｄｅ两种衍射数据处理软件获得的定量
结果吻合度高，目标矿物蓝晶石分析结果的双差均小于０．８％，相对偏差小于２．５％；蓝晶石的加标回收率在
９５．３％～１０１．０％之间，能实现不同矿区蓝晶石矿的快速定量分析。
关键词：蓝晶石；物相组成；Ｘ射线衍射法；全谱拟合；择优取向
要点：

（１）采用Ｘ射线衍射全谱拟合法对蓝晶石矿标准物质和野外样品进行矿物成分定量分析。
（２）全谱拟合法比ＲＩＲ法、绝热法和Ｋ值法等衍射定量分析方法具有更高的准确度。
（３）本方法适用于不同矿区蓝晶石矿的快速定量分析。
中图分类号：Ｐ５７５．５ 文献标识码：Ａ

蓝晶石矿是一种在我国分布广泛的非金属矿

产，与红柱石、矽线石并称为“高铝三石”，都是一种

典型的同质异象矿物，化学式均为 Ａｌ２ＳｉＯ５，其中蓝
晶石可与矽线石伴生。对蓝晶石矿物成分进行准确

地定量，对于矿产评价和矿产品开发具有重要的意

义。蓝晶石矿物的定量分析通常采用化学物相分析

方法［１］，即以铝量法或硅量法为基础，通过测定样

品中的铝或硅含量换算获得蓝晶石的矿物含量，这

种方法分析流程繁琐，与其伴生的同质异象矿物或

含有的难熔金红石、刚玉会给分析结果带来较大的

实验误差［２］。杜晓冉等［３］采用 Ｘ射线衍射内标法

对蓝晶石含量进行定量分析，该方法以刚玉为内标

物，将样品中的蓝晶石提纯后与石英混合配制人工

标准，根据蓝晶石０．３１９ｎｍ和刚玉０．２５５ｎｍ峰的比
值对应蓝晶石的质量分数建立标准曲线进行定量。

该方法具有较高的准确度，但在实际工作中由于矿

物包体的存在，难以获得１００％纯净的单矿物作人
工标样。另外，由于不同矿区的蓝晶石矿物成分相

差很大，以上两种方法都仅适用于同一矿区样品的

分析。

Ｘ射线衍射全谱拟合法具有准确度高、分析速
度快、操作简单等优点，近年来在岩石矿物定量相分
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析方面的应用有了许多新进展，已被用于长石、石灰

石、铁矿石、水泥熟料以及铝土矿精炼尾矿的物相成

分分析［４－９］、土壤和地幔橄榄岩的常见矿物成分定

量分析［１０］，获得的分析结果经岩相学质量平衡计算

方法［１１］、化学分析方法及其他方法验证是可靠的。

本文尝试采用 Ｘ射线衍射全谱拟合法对组成复杂
的蓝晶石矿进行物相定量分析，并与其他衍射定量

分析方法、化学分析方法结果进行比较，探讨 Ｘ射
线衍射全谱拟合法用于蓝晶石矿快速定量分析的可

行性，建立适用于不同矿区样品的分析方法。

１　实验部分
１．１　样品来源及主要特征

蓝晶石是一种变质矿物，主要产于区域变质结

晶片岩中，实验选取了不同矿区的野外样品和国家

二级标准物质共４件作为研究对象。
样品１为蓝晶石化学成分分析国家二级标准物

质ＧＢＷ（Ｅ）０７００５９。该样品采自江苏省沐阳县韩
山乡韩山，岩性为石英岩和白云石英片岩，蓝晶石含

量为 ２０％，其他矿物有石英、叶腊石、高岭石和
长石。

图１　蓝晶石矿手标本
Ｆｉｇ．１　ＲｏｃｋｓａｍｐｌｅｓｏｆｋｙａｎｉｔｅｆｒｏｍＨｅｎａｎａｎｄＧａｎｓｕＰｒｏｖｉｎｃｅｓ

样品２采自河南隐山蓝晶石矿床，该矿床矿石
以石英蓝晶石岩为主，次为绢云石英蓝晶石片岩，并

有少量的蓝晶石岩、黄玉蓝晶石岩（图１ａ）。主要矿
物有蓝晶石、石英，次要矿物有绢云母、白云母、高岭

石，少量及微量矿物有金红石、黄铁矿、褐铁矿、黄

玉、叶蜡石、绿泥石、刚玉等［１２］。

样品３采自甘肃省阿克塞哈萨克族自治县萨尔
哈布塔勒蓝晶石矿床，该矿床矿石为细中粒鳞片状

变晶结构，石榴蓝晶石英片岩型（图１ｂ）。主要矿物

为蓝晶石和少量矽线石，脉石矿物主要有黑云母、白

云母、石英，其次是石榴子石、绿泥石和长石，金属矿

物含量较低，主要是磁黄铁矿、磁铁矿和黄铜矿［１３］。

样品４是从样品３中挑选出的单矿物。
１．２　样品分析方法
１．２．１　化学成分分析

Ａｘｉｏｓ型 Ｘ射线荧光光谱仪（荷兰帕纳科公
司）。仪器工作条件：功率 ４．０ｋＷ，最大激发电压
６０ｋＶ，最大电流１２５ｍＡ，ＳＳＴ超尖锐长寿命陶瓷端窗
（７５μｍ），铑靶Ｘ光管，６４位样品自动交换器。
１．２．２　Ｘ射线衍射分析

Ｘ’ＰｅｒｔＰｒｏ型多晶Ｘ射线衍射仪（荷兰帕纳科公
司）。仪器工作条件：铜靶（λ＝０．１５４０６０ｎｍ），Ｘ光管
工作电压４０ｋＶ，电流４０ｍＡ，２θ范围５°～８０°，步长
０．０１３°，扫描每步时间８．６７ｓ，发散狭缝０．８７°。

分析样品制备：实验选用的矿石样品采用行星

式球磨机无污染碎至２００目，过标准筛。制备好的
样品粉末填充于仪器配备的铝制样品托中，压平压

实即可上机测试。

２　结果与讨论
２．１　全谱拟合分析结果

全谱拟合分析采用 Ｈｉｇｈｓｃｏｒｅｐｉｕｓ３．０版本进
行。获得的样品实验谱经确定背景和寻峰处理后进

行定性分析。通过定性分析结果调取相应的晶体结

构参数以制约全谱拟合分析的准确度［１４－１６］。全谱

拟合按照先主量、后微量的原则，逐步对各个物相的

结构参数进行精修，包括择优取向、全局因子、比例

因子、晶胞参数、峰型参数等。化学组成复杂且晶系

对称性低的矿物，其多层解理致使成分多变，择优取
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向作用明显［１７］，需重点进行修正。本实验对蓝晶石

主要修正了｛０１０｝晶面。经多次修正拟合后，实验
谱衍射强度的观察值与计算值高度吻合，４件样品
的拟合结果判定因子：图形剩余方差因子（Ｒｐ）和权
重图形剩余方差因子（Ｒｗｐ）均在１０％左右，表明了
观察值与理论计算值的总体偏差在允许范围内，全

谱拟合分析完成。采用 Ｘ射线衍射全谱拟合法对
蓝晶石矿物进行定量分析，一次性确定了样品中所

有组分及其含量（表１）。拟合获得的各组分比重、
晶胞体积、晶体结构参数等与 ＩＣＳＤ给出的物相参
数基本一致。

表１　样品全谱拟合分析结果和晶体结构参数
Ｔａｂｌｅ１　ＰｈａｓｅａｎａｌｙｓｉｓｒｅｓｕｌｔｓａｎｄｃｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｉｃｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｂｔａｉｎｅｄｂｙＲｉｅｔｖｅｌｄｒｅｆｉｎｅｍｅｎｔｏｆＸ－ｒａｙｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ

样品

编号
判定因子 卡片号 矿物名称

矿物含量

（％）

比重

（ｇ／ｃｍ３）

晶胞体积

（ｎｍ３）

晶体结构参数

ａ（ｎｍ） ｂ（ｎｍ） ｃ（ｎｍ） α（°） β（°） γ（°）

９８－００４－０７９９ 石英 ６９．６ ２．６５ ０．１１３０ ０．４９１３ ０．４９１３ ０．５４０４ ９０．００ ９０．００ １２０．００
９８－０００－５６９９ 蓝晶石 ２２．６ ３．６７ ０．２９３２ ０．５５７３ ０．７１１９ ０．７８４７ ７３．９９ ８９．９５ ７８．８７
９８－００１－７４４４ 叶腊石 ３．９ ２．７３ ０．２１７５ ０．５２８６ ０．５１９４ ０．９３４１ ７９．４９ ８５．４１ ５９．６１

样品１
Ｒｐ＝６．８６％

Ｒｗｐ＝９．１９％
９８－００２－８２３０ 高岭石 ０．６ ２．５６ ０．１６５１ ０．５１４３ ０．５１７２ ０．７４０３ ８４．１４ ７５．２０ ６０．１５
９８－００４－５７３２ 长石 ０．５ ２．５９ ０．３５７２ ０．７１８１ ０．７５９５ ０．７８９９ １１３．２３ １０３．９０ １０３．５４
９８－００６－１８５２ 白云母 １．５ ２．８７ ０．９３０７ ０．５１７０ ０．８９４６ ２．０２１０ ９０．００ ９５．３６ ９０．００
９８－００７－６７３５ 金红石 １．２ ４．２５ ０．０６２４ ０．４５９２ ０．４５９２ ０．２９６１ ９０．００ ９０．００ ９０．００
９８－００４－５５８４ 蓝晶石 ６０．６ ３．６７ ０．２９３２ ０．５５７３ ０．７１１９ ０．７８４７ ７３．９９ ８９．９６ ７８．８９
９８－００５－３２８３ 刚玉 ２９．６ ３．９９ ０．２５４８ ０．４７５９ ０．４７５９ １．２９９０ ９０．００ ９０．００ １２０．００
９８－００２－３３５２ 硬水铝石 ５．６ ３．３２ ０．１１８０ ０．９４２３ ０．２８４５ ０．４４０２ ９０．００ ９０．００ ９０．００

样品２
Ｒｐ＝５．６７％

Ｒｗｐ＝８．０３％

９８－００１－１９６３ 云母 ０．５ ２．８３ ０．７０１５ ０．５１７１ ０．５１７１ ３．０２９１ ９０．００ ９０．００ １２０．００
９８－００１－７６２４ 绿脆云母 １ ３．２５ ０．４５７４ ０．５２３２ ０．９０３６ ０．９８４２ ９０．００ １００．５５ ９０．００
９８－００１－７２１６ 地开石 ０．９ ２．５７ ０．６５６４ ０．５１５０ ０．８８９９ １．４３９３ ９０．００ ９５．６６ ９０．００
９８－００５－０９０３ 重晶石 １．７ ４．４９ ０．３４５１ ０．８８７５ ０．５４７５ ０．７１０２ ９０．００ ９０．００ ９０．００
９８－００５－６８７３ 石英 ５８．１ ２．６５ ０．１１２９ ０．４９１３ ０．４９１３ ０．５４０４ ９０．００ ９０．００ １２０．００
９８－００６－１８９１ 蓝晶石 ２７．７ ３．６７ ０．２９３１ ０．５５７４ ０．７１１５ ０．７８４５ ７４．０９ ９０．０２ ７８．８７
９８－００３－８３６０ 铁铝榴石 １．８ ４．３１ １．５３３７ １．１５３２ １．１５３２ １．１５３２ ９０．００ ９０．００ ９０．００
９８－００７－７９０６ 黑云母 ３．４ ３．０６ ０．４９９３ ０．５３６１ ０．９２４９ １．０２４６ ９０．００ １００．６４ ９０．００

样品３
Ｒｐ＝７．１７％

Ｒｗｐ＝９．７２％ ９８－００１－１９６３ 白云母 ０．５ ２．８４ ０．６９９８ ０．５１９９ ０．５１９９ ２．９８９２ ９０．００ ９０．００ １２０．００
９８－００２－８５７３ 透辉石 ２．５ ３．３３ ０．４３６６ ０．９７６８ ０．８９０８ ０．５２２０ ９０．００ １０６．００６ ９０．００
９８－００５－６８７０ 长石 ４．３ ２．６０ ０．３３５３ ０．７０３８ ０．７６４８ ０．７９１６ １２０．０９ １０４．９８ ９８．７４
９８－００３－７５６２ 磷灰石 １．７ ３．４０ ０．５２４３ ０．９３８０ ０．９３８０ ０．６８８２ ９０．００ ９０．００ １２０．００
９８－００４－５５８４ 蓝晶石 ９５．０ ３．６７ ０．２９３２ ０．５５７４ ０．７１１８ ０．７８４６ ７３．９９ ８９．９６ ７８．８９

样品４
Ｒｐ＝７．６１％

Ｒｗｐ＝１０．４５％
９８－００４－０７９９ 石英 ２．０ ２．６４ ０．１１３５ ０．４９１２ ０．４９１２ ０．５４３１ ９０．００ ９０．００ １２０．００
９８－００４－５７８６ 白云母 ３．０ ２．９１ ０．９０５４ ０．５１９６ ０．８６１０ ２．０３０７ ９０．００ ９４．７４ ９０．００

２．２　方法准确度
方法准确度是衡量分析方法可靠性的重要指

标。由于目前没有适用于矿物含量分析的标准物

质，且地质样品组成复杂多变，难以获得纯矿物或人

工配制出与地质样品完全一致的人工标样。因此，

本实验采用加标的方法，在３个自然样品中分别加
入一定量经过提纯处理的蓝晶石、石英和长石，对加

标后的理论计算结果与实际拟合结果进行对比以检

验方法的准确度。以理论计算结果为基础，计算样

品分析的绝对误差；根据ＤＺ／Ｔ０１３０—２００６《地质矿
产实验室测试质量管理规范》对Ｘ射线衍射定量分
析的质量要求：测试结果的绝对误差一般不超过

１０ｍｉｎ（１，Ｃ＋０．０６）（百分含量），其中Ｃ为被测物相质量分
数（Ｃ≤１，真值或准确度较高的分析值），计算样品
中各组分的绝对误差允许限。图２ａ展示了加标样
品各组分含量的拟合结果与计算结果的吻合程度，

从图中可以看出，无论是低含量组分还是高含量组

分，两个结果之间的吻合程度都非常高。从矿物组

分含量与绝对误差的关系图（图２ｂ）来看，含量低于
５％的组分其相对误差或高或低，分布很零散，但总
体都低于绝对误差允许限；含量大于５％的组分其
绝对误差基本都小于１％，远低于绝对误差允许限，
满足ＤＺ／Ｔ０１３０—２００６的测试质量要求。同时也说
明了Ｘ射线衍射全谱拟合法在分析含量大于５％的
矿物组分时，具有更高的实验准确度。

２．３　方法回收率
采用２．１节加标实验配制的样品计算目标矿物
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图２　加标实验对照
Ｆｉｇ．２　Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｓｔａｎｄａｒｄａｄｄｉｔｉｏｎｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔ

蓝晶石的回收率（表２）以评价方法的准确度。结果
表明，４件样品的回收率在９５．３％～１０１．０％之间，能
达到ＤＺ／Ｔ０１３０—２００６对于含量大于１０－４的元素成
分其加标回收率应在９５％～１０５％之间的质量要求。

表２　方法回收率
Ｔａｂｌｅ２　Ｒｅｃｏｖｅｒｙｔｅｓｔｓｏｆｔｈｅｍｅｔｈｏｄ

样品编号 加入量（ｇ） 回收量（ｇ） 回收率（％）

样品１ ０．９５０２ ０．９５０５ １００．０
样品３ ０．９５０２ ０．９３５５ ９８．４
样品２ ０．９５０２ ０．９０５８ ９５．３
样品４ ０．９５０２ ０．９６０８ １０１．０

２．４　不同衍射定量分析方法结果比较
分别采用４种常用的 Ｘ射线衍射定量方法对

样品１进行分析，具体包括全谱拟合法、ＲＩＲ法、绝
热法和 Ｋ值法，其中 Ｋ值法由其他测试单位完成。
４种定量分析方法获得的蓝晶石含量差异较大
（图３）。与２０％的认定值相比，全谱拟合法的绝对
误差为２．６％，ＲＩＲ法的绝对误差为６％，绝热法的
绝对误差为１０％，Ｋ值法的绝对误差为４２％。可见
对于该样品，全谱拟合法的准确度最高，ＲＩＲ法和绝
热法次之，Ｋ值法的分析结果偏离认定值很多，基本
不可靠。根据样品标准物质证书给出的岩性，Ｋ值
法仅确定了三种矿物，在定性时出现了一定的偏差，

由于准确的物相定性是衍射定量分析的重要前

提［５，１８］，因此定性结果偏差是造成 Ｋ值法分析结果
偏离的主要原因。

蓝晶石通常是呈扁平的柱状晶体，极易在

｛０１０｝、｛０１４｝等多个晶面发生强烈的择优取向，使
实验获得的衍射峰强度发生改变，由此导致采用以

峰值强度比较为基础的衍射定量方法出现较大的实

验误差；全谱拟合法采用全谱进行分析，充分考虑了

衍射谱图中峰的位置、高度、宽度、形态系数和不对

称性等要素，优于仅采用峰的位置、高度和宽度进行

峰形态描述的方法［１７，１９］；选用确定的晶体模型，单

独修正个别择优取向作用明显的衍射峰强度，通过

逐步的结构精修使计算谱趋近于测试谱，有效降低

了择优取向的影响，因此能获得更好的定量结果。

由此可见，采用衍射法对蓝晶石这类择优取向作用

强烈的矿物进行含量分析时，全谱拟合法优于绝热

法和ＲＩＲ法。

图３　不同衍射定量分析方法结果比较
Ｆｉｇ．３　Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆａｎａｌｙｔｉｃａｌｒｅｓｕｌｔｓｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄｂｙｄｉｆｆｅｒｅｎｔ

Ｘ－ｒａｙｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎｑｕａｎｔｉｔａｔｉｖｅｍｅｔｈｏｄｓ

２．５　Ｈｉｇｈｓｃｏｒｅ和Ｊａｄｅ衍射数据处理软件分析结果
比较
Ｈｉｇｈｓｃｏｒｅ和 Ｊａｄｅ是两种常用的衍射数据处

理软件。Ｊａｄｅ５．０以上的版本和 Ｈｉｇｈｓｃｏｒｅ都具
备 Ｒｉｅｔｖｅｌｄ结构精修功能，能完成全谱拟合定量
相分 析。在 统 一 物 相 的 情 况 下，分 别 采 用

Ｈｉｇｈｓｃｏｒｅ和 Ｊａｄｅ对４件样品进行了全谱拟合，分
析结果见表３。
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表３　Ｈｉｇｈｓｃｏｒｅ和Ｊａｄｅ衍射数据处理软件分析结果对比
Ｔａｂｌｅ３　 Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆａｎａｌｙｔｉｃａｌｒｅｓｕｌｔｓｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄｂｙ

Ｈｉｇｈｓｃｏｒｅ ａｎｄ Ｊａｄｅ ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ ｄａｔａ ｔｒｅａｔｍｅｎｔ
ｓｏｆｔｗａｒｅ

样品

编号

Ｈｉｇｈｓｃｏｒｅ软件 Ｊａｄｅ软件

成分
含量

（％）
成分

含量

（％）

双差

（％）

相对偏差

（％）

低温石英 ６９．６ 石英 ６９．７ ０．１ ０．１９
蓝晶石 ２２．６ 蓝晶石 ２３．１ ０．５ ２．３２
叶腊石 ３．９ 叶腊石 ２．４ １．５ ４６．４

样品１ 高岭石 ０．６ 高岭石 １．０ ０．４ ４２．９
长石 ０．５ 长石 ０．８ ０．３ ５３．１
云母 １．５ 白云母 １．７ ０．２ ７．５０
金红石 １．２ 金红石 １．２ ０ ０．８０
蓝晶石 ６０．６ 蓝晶石 ５９．８ ０．８ １．３３
刚玉 ２９．６ 刚玉 ２８．５ １．１ ３．６８

硬水铝石 ５．６ 硬水铝石 ５．４ ０．２ ４．３７
样品２ 云母 ０．５ １Ｍ型云母 １．６ － －

绿脆云母 １．０ ２Ｍ型云母 ２．５ － －
地开石 ０．９ 高岭石 １．２ － －
重晶石 １．７ 重晶石 ０．９ ０．８ ５９．２
石英 ５８．１ 石英 ５７．４ ０．７７ １．３３
蓝晶石 ２７．７ 蓝晶石 ２８．０ ０．３ １．０８
铁铝榴石 １．８ 铁铝榴石 ０．５ １．３ １１７
黑云母 ３．４ 黑云母 ０．８ ２．６ １２４

样品３ 白云母 ０．５ 白云母 ４．９ ４．４ １６４
透辉石 ２．５ 透辉石 １．３ １．２ ６６．０
长石 ４．３ 长石 ５．７ １．４ ２９．６
磷灰石 １．７ 羟基磷灰石 １．４ ０．３ １７．５
蓝晶石 ９５．０ 蓝晶石 ９５．４ ０．４ ０．３７

样品４ 石英 ２．０ 石英 １．９ ０．１ ２．０５
白云母 ３．０ 白云母 ２．７ ０．３ １０．５

从表３中的分析结果来看，样品４仅有３种组
分，采用不同软件定量的结果基本一致，主矿物蓝晶

石分析结果的双差仅为０．４％，相对偏差为０．３７％；
即使在衍射分析中较难准确定量的云母，其分析双

差也仅为０．３％。对于组分复杂的样品，在定性基
本一致的情况下，两种软件对主矿物定量的结果吻

合程度高（表３），含量大于５％的矿物其定量分析
的相对偏差均小于４．３７％。其中蓝晶石分析结果
的双差均小于０．８％，相对偏差小于２．３２％。参考
石油系统标准 ＳＹ／Ｔ６２１０—１９９６《沉积岩中黏土矿
物总量和常见非黏土矿物 Ｘ射线衍射定量分析方
法》中对常见非黏土矿物测试数据精密度的要求，

全谱拟合法对目标矿物蓝晶石的分析精度远远优于

该标准的要求，能满足日常检测工作的需要。

两种软件对组分复杂样品中含量低于５％的成
分的拟合结果变化比较大（图４），黏土类、云母类矿

物拟合结果的吻合度较低，而石英、金红石、硬水铝

石等矿物拟合结果的吻合度高。云母族矿物为层状

铝硅酸盐，制样时不易研磨成粉，又具有很强的择优

取向，获得的谱图在层面（００１）的衍射峰特别强，非
层面衍射不明显，导致谱图严重失真［２０］。黏土矿物

成分、结构易变［２１］，都为准确定量带来了困难，因此

也就难以获得较为满意的定量分析结果。而石英、

金红石等矿物虽然也会有择优取向，但通过校正通

常能获得较为满意的结果，因此采用不同软件获得

的定量结果能很好地吻合。

图４　Ｈｉｇｈｓｃｏｒｅ和Ｊａｄｅ软件分析结果的相关性
Ｆｉｇ．４　 Ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎ ｏｆａｎａｌｙｔｉｃａｌｒｅｓｕｌｔｓｏｂｔａｉｎｅｄ ｂｙ

ＨｉｇｈｓｃｏｒｅａｎｄＪａｄｅｓｏｆｔｗａｒｅｓ

２．６　全谱拟合分析结果与化学分析结果的比较
全谱拟合定量分析能获得矿物的分子结构式和

含量，由此可换算成化学元素组成，通过与化学分析

结果进行比较，能在一定程度上反映出衍射定量分

析方法的准确度。从图５可以看出，各个样品根据
衍射定量分析结果换算的化学成分结果与化学分析

获得的元素含量相比较，含量大于５％的主量元素
（ＳｉＯ２、Ａｌ２Ｏ３），其全谱拟合分析结果与化学分析结
果基本吻合，而含量小于５％的元素除个别外，吻合
度都较低。

以样品的化学分析结果为基础，计算全谱拟合

法获得的化学元素含量与化学分析结果之间的偏

差。从表４可以看出，所有元素两个结果间的偏差
都小于４％，而相对偏差的变化比较大。在含量大
于１％的化学成分中，ＳｉＯ２的相对偏差均小于４％，
Ａｌ２Ｏ３的相对偏差较大，Ｆｅ２Ｏ３含量经多次拟合始终
未达到满意的结果，这可能与Ｆｅ在矿物存在的形式
有关：Ｆｅ元素可能是以原子占位的形式存在于矿物
中，由于全谱拟合在定性时未能选择到合适的矿物
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图５　研究样品化学成分对比

Ｆｉｇ．５　Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｔｈｅｃｈｅｍｉｃａｌｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓｏｆｓａｍｐｌｅｓ

晶体模型，也就无法计算其含量；另外，在定性分析

时未能正确匹配含铁矿物的衍射峰，使得定性出现

误差也是造成Ｆｅ２Ｏ３含量分析结果不满意的主要因
素。含量低于１％的元素大多有较大的相对偏差，
也可能与选择的晶体模型有关。

表４　样品化学成分分析误差统计
Ｔａｂｌｅ４　Ｓｔａｔｉｓｔｉｃｓｏｆａｎａｌｙｔｉｃａｌｅｒｒｏｒｆｏｒｔｈｅｃｈｅｍｉｃａｌｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓｉｎｓａｍｐｌｅｓ

样品编号 参数 ＳｉＯ２ Ａｌ２Ｏ３ Ｆｅ２Ｏ３ ＣａＯ ＭｇＯ Ｋ２Ｏ Ｎａ２Ｏ ＴｉＯ２ Ｐ２Ｏ５ ＭｎＯ

含量（％） ７８．７６ １４．６９ 　２．４１ ０．２９ 　０．０５ 　０．２６ 　０．０６ １．２４ ０．２５ ０．０１
样品１ 偏差（％） ３．１３ １．５１ －２．３６ － －０．０５ －０．０１ －０．０６ ０．０１ － －

相对偏差（％） ３．９８ １０．２５ －９７．８５ － －９１．４５ －４．４１ －８８．７３ ０．８１ － －
含量（％） ２３．２９ ７１．５３ 　０．２ ０．３２ － 　０．１６ ０．１６ ０．０６４ ０．２２ －

样品２ 偏差（％） －０．０１ ２．００ －０．１９ ０．０５ － －０．１０ － － － －
相对偏差（％） －０．０３ ２．７９ －９５．２５ １４．４３ － －６１．０９ － － － －
含量（％） ７４．５６ １８．４６ 　２．４２ １．１９ ０．３２ １ ０．２ ０．２２ 　０．８２ 　０．０３８

样品３ 偏差（％） ０．３５ ０．６１ －０．６８ ０．２４ ０．５７ －０．５９ ０．３３ －０．１４ －０．１７ －０．０１
相对偏差（％） ０．４７ ３．３１ －２８．１４ １９．７６ １７８．８４ －５９．３２ １６４．００ －６３．６５ －２０．５１ －３７．７０
含量（％） ３７．９ ５９．７３ ０．４８ ０．０３ ＜ ０．２４ ＜ ０．０４ ０．０３ ０

样品４ 偏差（％） ０．７１ １．１７ － － － ０．１１ － － － －
相对偏差（％） １．８６ １．９６ － － － ４７．７７ － － － －

３　结论
本文采用 Ｘ射线衍射全谱拟合法对蓝晶石矿

进行矿物含量分析，通过加标实验验证了方法准确

度，目标矿物蓝晶石的回收率在９５．３％ ～１０１．０％
之间，满足石油系统标准 ＳＹ／Ｔ６２１０—１９９６和地质
行业标准 ＤＺ／Ｔ０１３０—２００６对 Ｘ射线衍射法定量
分析的质量要求。通过与ＲＩＲ法、绝热法和 Ｋ值法
的对比，表明全谱拟合法能有效修正择优取向、衍射

峰重叠等因素造成的衍射强度改变，获得更准确的

定量分析结果。蓝晶石矿中含量大于５％的矿物的

分析结果准确度高，而含量低于１％的黏土类矿物
的分析结果相对差异较大。

Ｘ射线衍射全谱拟合法解决了地质样品物相复
杂、难以获得纯矿物和缺少矿物标样的问题，仅仅通

过计算就能获得复杂样品的物相组成，准确度高，是

一种简单、快速的无标定量分析方法，可用于不同地

域复杂地质样品的物相分析，为矿产评价和矿产品

开发提供基础数据。
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［１９］　施倪承，白文吉，马?生，等．西藏罗布莎铬铁矿床中
的金刚石包体Ｘ射线衍射研究［Ｊ］．地质学报，２００２，
７６（４）：４９６－５００．
ＳｈｉＮＣ，ＢａｉＷ Ｊ，ＭａＺＳ，ｅｔａｌ．ＡｓｔｕｄｙｏｆＸ－ｒａｙ
ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎｏｆｄｉａｍｏｎｄｉｎｃｌｕｓｉｏｎｓｆｒｏｍＬｕｏｂｕｓｈａ，Ｔｉｂｅｔ
［Ｊ］．ＡｃｔａＧｅｏｌｏｇｉｃａＳｉｎｉｃａ，２００２，７６（４）：４９６－５００．

［２０］　王德强，王辅亚，王冠鑫，等．钾含量对白云母Ｘ射线
衍射特征的影响［Ｊ］．大地构造与成矿学，２００４，２８
（１）：６９－７３．
ＷａｎｇＤＱ，ＷａｎｇＦＹ，ＷａｎｇＧＸ，ｅｔａｌ．ＸＲＤｃｈａｒａｃｔｅｒ
ｏｆｍｕｓｃｏｖｉｔｅｓｗｉｔｈｄｉｆｆｅｒｅｎｔｐｏｔａｓｓｉｕｍ ｃｏｎｔｅｎｔｓ［Ｊ］．
ＧｅｏｔｅｃｔｏｎｉｃａｅｔＭｅｔａｌｌｏｇｅｎｉａ，２００４，２８（１）：６９－７３．

［２１］　杜谷，王坤阳，冉敬，等．红外光谱／扫描电镜等现代
大型仪器岩石矿物鉴定技术及其应用［Ｊ］．岩矿测试，
２０１４，３３（５）：６２５－６３３．
ＤｕＧ，ＷａｎｇＫＹ，ＲａｎＪ，ｅｔａｌ．ＡｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｏｆＩＲ／ＳＥＭａｎｄ
ｏｔｈｅｒｍｏｄｅｒｎｉｎｓｔｒｕｍｅｎｔｓｆｏｒｍｉｎｅｒａｌｉｄｅｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎ［Ｊ］．
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