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粘土沉积物 X RD 定量分析方法

邓学能
(西南冶金地质科学研究所 )

提要 从理论 上推导了无序混合层粘 土矿物混层 比 f 与 D X R视面 网间距 d之间的 近似函数关系
,

制

定出 I / S 混 层矿物的 d 一 f 换算表
.
通过对济阳拗陷泥质岩石的研究

,

从一种新的途径求出了粘土矿物的强 度

因子
.

提出混层矿物 X R D 强度因子与混层比的线性关系式
。

根据不 同的制样方法
.

利用微机运算
,

可以对粘

土沉积物中的 6 种或 10 种矿物进行大量快速的定量分析
.
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作者简介 邓学能 男 28 岁 硕士 沉积岩石学

利用 X 射线衍射 ( X R D )外标方程对粘土样品进行矿物定量分析
.

必须首先求出各矿物对

同一参考物的比强度或强度因子
.

但是由于枯土样品很难分离出单矿物
,

且枯土矿物的组成和

结构变化很大
,

因而难以按一般的方法求取强度因子
。

在生油盆地泥质岩中
,

往往存在伊利石

/蒙脱石 (1 / )S 混层矿物
,

这样在 X R D 定量分析中又遇到了两个问题
:

一是混层比的定量确定
,

传统的方法是从 J
o n a s

& B r o w n ( 1 9 5 9 )的三角图上查得
,

既不方便也不精确
。

S o r d o n ( 1 9 8 0 )提

出了一种比较精确的方法
,

却不适合大量样品的研究
。

另一个问题是 1/ 5 混层矿物的强度因子

是多少 ? 至今还没有人对此作出回答
。

1 无序混合层粘土矿物混层 比的确定

L l 墓本公式

H e n d r i e k s
& T e l l e r ( 1 9 4 2 )首次对混层 矿物的衍射过程作了定量的数学处理

,

得出无序混

层矿物的衍射方程为
:
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分别为 A 和 B 类层的层间距
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R e y n 。 !ds ( 1 9 8 0) 指出
,

。 乘以。 因子和 硅氧骨架的 IG }
’
因子可能更 能代表衍射的强度

,

Br
o w n & M 。 。 E w a

n( 1 95 l) 就作了这样的修改
,

指出混合层结构的 X 射线反射的强度公式为
:
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其中
:

f一较大面网间距层的比例
; d一混合层的视面网间距

; d
l

一较大面网的间距
; d

:

一较小面

网的间距
; F e
一结构因子

;
e 卜洛仑兹偏振因子

。

根据这个方程
,

当 f 一定时
,

I 为 d 的函数
。

只考虑第一个衍射峰
,

在峰位时函 数 I d( )的微
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商为零
,

这样就可能求出 f 与 d

对于 6 因子
.

有两种形式
:

( l )方 -

的关 系
。

l 十 c o s 2 2夕
百i , : 2 8

( 2 )分 =
l +

e o s Z
Z口

5 1” 2夕s i r: 8

( l )式为单晶衍射形式
,

( 2 )式为无定向粉末衍射形式
。

B r o w n & M a e E w a n ( 1 9 5 1 )认为
,

枯土定

向 片的 衍射更近 于单晶衍射
,

因而 采用 了e 的第 ( l) 种形式来计 算衍射 曲线
.

但是
,

根 据

R e y n o 一d s ( 1 9 6 5
,

x 9 6 7
,

1 9 6 9 )和 R e y n o l d s & H o w e r ( 1 9 7 0 )以及 R e y n o ld s ( 2 9 7 6 )的研究表明
,

定

向粘土样品洛仑兹因子的形式很接近于 无序粉末样品的公式
: L一 1 / s( in Z氏 in 的

,

只有在极端

定向时 (定向指数 S < 5 )
: L 一 l/ s in Z o

。

一般情况下
,

玻璃片定向样品不会达到非常完美的定

向
,

对 于大多数的研究
,

应用无序粉末形成 只产生很小的误差
。

对于结构因子 F e ,

前人没有直接参入公式进行计算
.

笔者对伊利石 /蒙脱石 ( 10 人 / 15
.

4

人 )混 层矿物
,

曾加入了层因子 G 进行计算
,

除在 f > 90 %和 f < 12 纬时导出的方程有合理的解

外
,

绝大部分值域 内都没有合理的解
。

因此
,

这里主要采用了以下强度公式
:

方
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Z f一一 d 计算公式

当 I一 。 币 的微商为零时
,

衍射 曲线第一个峰峰位的 d 值与 f 是一一对应的
。

对上述公式

求微商推导出表达 f 与 d 的关系的一元二次方程
:
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其中
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l 二 3 1/ 5 混层矿物的 d— f 换算表

主要依据上述公式
,

利用微机运算结果
,

编制出伊利石 ( 10 人 )/ 蒙脱石 ( 1 5
.

4人 )混层矿物

的 d

—
f 换算表 (表 1 )

.

其中 f < 1 2 %为加入 G 因子的运算结果
,

f ~ 12 一 32 写间的值是根据

两边的结果作图
,

从曲线的自然连续推出的
。

2 X R D 矿物定量分析方法

2
.

1 墓本原理

只要已知各矿物的强度因子
,

利用外标方程就能很快地求得矿物的含量
。

然而在绝大多数

地质条件下
,

很难提取出纯一的粘土矿物
,

用常规方法难以求取这一系数
。

笔者采取了另一种



4期 邓学能
:

粘土沉积物 X RD 定量分析方法 1 0 1

近似方法以求取济阳坳 陷粘土矿物的强度因子
,

其基本原理是
:

如果样品的所有物相都能鉴

定
,

并且除已知强度因子的矿物外
,

只有一种矿物的强度因子是未知的
,

那么用加内标法求出

已知相的含量
,

进而得出未知相的含量
,

应用内标方程就能求出这一未知相的强度因子
.

表 l 伊 /蒙混层矿物视面网间距 d 与混层比 f 换 X 表 “ 为蒙脱石层的百分比 )

T
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2
.

2 济阳坳陷粘土矿物 K 值的求取

以石英为内标
,

P a w los ik ( 1 9 8 5 )发表了根据内华达试验场地区的第三纪火山凝灰岩和第

三纪一第四纪冲积物样品求出的 13 种矿物的强度因子
。

与前人相比
,

其测定程序更加严谨
,

结

果也更可靠
。

高岭石
、

白云母
、

石英
、

长石
、

方解石及白云石这几种矿物的性质变化较小
,

因而认

为它们的强度因子变化不大
,

在 以下的计算中引用了他的数据
.

在整个求取 K 值的过程中
,

结

果都很理想
,

对几百个样品的定量分析效果也很好
,

表 明了采用上述系数的可行性
。

将百余个泥岩样品进行粘土矿物分离后
,

对枯土部分全部进行 X 射线衍射研究
,

发现了

一系列适合于用上述原理求取强度因子的样品
,

精心筛选了 24 件徉品以求取蒙脱石 (4 件 )
、
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碎屑伊利石 (6 件 )
、

绿泥石 (5 件 ) 及伊 /蒙混层矿物 (9 件 )的 K值 ( 即强度因子 )
。

这些样品中除

已鉴定的物相外
,

很少有其它物相
。

样品中均含有石英
,

用石英作内标必须先求出样中原有 石英的含量
。

首先用原样作一衍射

谱
,

设石英 3
.

34 人峰的面积强度为 Ia
,

某矿物 A 选定衍射峰的面积强度为 I又
,

则根据内标方程

有

x 。 一 X
,

/ k
·

I乙/皿 l( )

式中 k 为石英对矿物 A 的参比强度
。

然后
,

称取 y 克样品
.

加入内标石英
z 克

,

则有

X Q = (翔
·

y + z ) / ( y +
z ) ( 2 )

x Q 为原徉中石英的含量
,

就是现在要求的值
,

X Q
为加入内标后样品中石英的总含量

。

以下 x

与 X 的意义分别同上
。

X
,
一 x , ·

y / ( y 十
2

) ( 3 )

用参入 内标的祥品作一张衍射谱
,

以 IQ 和 I
、

分别表示石英和矿物 A 相应于方程 ( 1) 的对应峰

的强度
,

则有

X Q ~ X
,

/k
·

I Q / I
,

( 4 )

将方程 ( 1 )
、

( 2 )
、

(3 )
、

( 4) 联立求解
,

得出原样中石英的含量为
:

几 z , ,

I Q 端
工 Q 一 万

.

下从万 一 万上 月 7 J 月 J 戌

求 出石英的含量后
,

根据其它已 知的强度因子
,

用内标方程求出这些物相的含量
,

适当扣除少

量未查知物相 ( 3 %左右 )
,

得出未知物相的含量
,

即可求出未知物相的强度因子
.

采用无序粉末加压片法
,

所有衍射曲线均在同一实验条件下作出
,

选用的各矿物的特定峰

列于表 2
。

蒙脱石
、

I / S 混层矿物
、

伊利石
、

绿泥石的 K 值计算结果见表 3
。

表 2 选用的各矿物的特定峰

T a b l
e 2 T h

e s e
!

e e t o
d d if f

r a e t io n p e a k f
o r e a e

h m in e r a l

d (人 ) } 1 4
.

兮 1 .5

且三

伊伊 /蒙蒙 伊利石石 高岭石石 绿 泥石石 石 英英 长 石石 方解石石 白云 石石

III) 0 111 0 0 111

{{{
0 0 444 10 111 0 0 222 1 0 444 1 0魂魂

OOO
,

2一 1 5
,

111 l 000 7
.

222 3
.

5 222 3
.

3 444 3
.

1一 3
.

2 555 3
.

0 333 2
.

8 888

将得出的全部 9 件徉品的 I / S 混层 矿物混层比 f 与强度因子 K 之间进行一元线性 回归
,

得出
:

K = 13
.

2 7 3 6 一 12
.

6 0 3 2 f

相关 系数为 0
.

9 6
,

此线性关系很好
。

I S/ 混层矿物 X R D 强度因子与混层 比的这一线性关系式是计算济阳坳陷 1/ 5 混层矿物

含量时所必需的
。

从它还可以推出另一个重要参数和一个更一般的关系式
。

当 f ~ 89 %时
,

从

上式计算的 K 值已与蒙脱石相同
.

说明当混层矿物 中一种端元组分的含量大于 90 % 时
,

混层

矿物的 K 值已与这种组分的端元矿物相同
。

在实际工作中
.

也无法在衍射曲线上将它们分开
,

甚至它们的其它性 质也基本相同
,

这时 已没有必要去区分它们了
。

因此
,

上述关系式适用于 f

~ 10 一 9 0 %
,

并由此推得
,

f一 1。% 时
,

成岩转化伊利石的 K 值为 1 2
.

01 32
.

这在理论上是一个
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重要的参数
.

如果设 K
,

为混层矿物 中面网间距较大的组分的端元矿物的强度因子
,

K
:

为混层矿物中

面网间距较小的组分的端元矿物的强度因子
,

则根据上述公式可以得 出混层矿物的 X R D 强

度因子与混层比的一般关 系式为
:

K ~ K
、

( l o o f 一 10 ) / 8 0 + K
:

( 9 0 一 1 0 o f ) / 8 0

它可能适用于任何两组分的无序混 合层矿物
。

2
.

3 钻土沉积物 X R D 矿物定里分析

根据以上求出的 K 值
,

运用外标方程就可以快速地求出各矿物的含量
,

计算公式为
:

龙 二 K J
`

/艺K /
,

J , l

由于上述强度因子是用粉末制样法求出的
,

欲应用于定向衍射片
,

显然只能计算层状硅酸

盐相互的比例时
,

定向效应才会相互基本抵消
.

因而对于定向衍射片
,

只能计算蒙脱石
、

IS/ 混

层矿物
、

碎屑伊利石
、

高岭石
、

绿泥石
、

白云母共 6 种矿物的相对含量
;对于粉末制样法的衍射

结果
,

则可以计算出 10 种矿物的相对含量
,

岩石的主要成分已基本得出
.

用于对枯土样品进行

矿物定量分析的各矿物的 K 值列于表 3
。

表 3 X R D 定 t 计算中应用的各矿物的 K 值

T a
b l

e 3 T h e K v a
l

u e s o
f m in e r a

l
s

f
o r

X R D q u a n t i t a t iv e a n a
ly

s i

蒙蒙脱石石 2
.

0 7 7 666 白云母母 1
.

9 1 8000

111/ 5 混层矿物物 K = 13
.

2 7 3 6一 12
.

6 0 3 2 fff 石 英英 1
.

0 0 0 000

碎碎屑伊利石石 8
.

5 4 2 111 长 石石 1
.

2 7 7444

高高岭石石 1 0
.

5 9 7 000 方解石石 0
.

石5 4 444

绿绿泥石石 4
.

9 9 7 999 白云石石 0
.

3 52 888

根据上棕方法
,

利用微机运算
,

就可以进行大量枯土样品的矿物相对含量分析
。

笔者成功

地计算了 1 60 个定向样品和 76 个无序粉末样品
。
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