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Группа канкринита-содалита в настоящее вре­мя включает около 30 минералов, которые ак­nrвно изучают в связи с их адсорбционными и ионаобменными свойствами. В основе строения членов группы лежит каркас из Si- и Аl-тетраэд­ров, объединенных в шестичленные кольца. Кольца одного уровня по z не связаны между со­бой, а соединяются с кольцами соседних уровней, которые сдвинуты на 113 по х и у. Последователь­ность чередования колец обозначается буквами А, В и С, где А - кольца вокруг оси [2/3 1/3 z], В -[1/3 2!3 z] и С- [О О z]. В данной гj>уппе известны минералы с количеством слоев от 2 до 28, что со­ответствует параметрам с- 5-74 А. Каналы и пу­стоты внутри каркаса заняты крупными катиона­ми. анионами (одноатомными и/или многоатомны­ми), а в некоторых минералах-также молекулами воды. Как это принято для цеолитов, форму пу­стот и каналов можно представить в виде много­гранников, соединив прямыми центры Si- и Аl-тет­раэдров. В двухслойных (АВ) минералах группы канкринпта (канкрпmпе и его аналогах с различ­ными допотппельнымп анионами) имеются ши­рокий канал и компактные канкришповые поло­сnrиз пяти шесnrчленных и шесn1 четырехчлен­ных колец. В многослойных минералах широкий канал отсутствует, а наряду с канкринитовыми формируются более крупные полосn1, а также их комбинации. В частносn1, лиоттитовая полость найденная в структуре тютnпа, строится с помо~ щью 17 шесnrчленных п шecnr четырехчленных ко~ец 11 может комбиюrроваться с канкринито­вон полостью. 

Новый представитель группы минерал алло­ршп* из вулканического комплекса Сабатино 
• Рассмотрено и одобрено Компсеией по новым минералам и н~званиям минералов Международной минералогич _ CIIOII ассоциащш 31 августа 2006 г. е 
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(Лацио, Италия) [1], исследованный в данной ра­боте, характеризуется 8-слойной упаковкой АСАСВСВС, найденной ранее в структуре При­байкальского афганита [2] и афганита из Пити­льяно (Тоскана) [3). Параме.тры тригональной ячейки и характеристика эксперимента приведе­ныв табл. 1, координатные и тепловые парамет­ры атомов - в табл. 2, 3, а некоторые межатом­ные расстояния и характеристика полиэдров - в табл. 4. 
Эмпирическая формула на основе _дюmых мик: розандавого анализа при Z = 1 имеет следующии вид: 

Nais.4~04.s[(Siu.~s.4)4096][S04]4.sClo.s(COз)x(Н20)y. 

Таблица 1. Характеристика кристалла и эксперимента 
а, А 

с, А 

V,A3 

Пространствеиная группа; Z 
Излучение; Л, А 

Плотность р(изм), г/см3 

Размеры кристалла,~ 

Цифрактометр 

Область съемки 

12.892(3) 

21.340(5) 

3071.61 

Р31с; 1 

МоКа; 0.71073 

2.35 

0.15 х 0.25 х 0.30 

ENRAF-NONIUS 

-20 <h< 18 

O<k<20 

0<1<34 
sin8/Л 

<0.81 
Общее число отражений 10237 F> бcr(F) 
Число независимых отражений 3040 F > бcr(F) 
R-фактор усреднения эквивалент- 0.033 ных отражений 

R-фактор анизотроmюго уrо'Шения R = 5.2 
Программа уточнения AREN [4} 
Программа учета поглощения DIFAВS [5] 
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Рентгеноструктурным анализом аллориита 
установлена упорядоченность Si и Al в каркасе 
при средних расстояниях (Si-0) = 1.59-1.62 и 
(AI-0) = 1.70-1.73 А. Найденное химическим ана­
лизом преобладание Si над Al подтверждается 
рентгеноструктурным анализом косвенно, на ос­

нове средних расстояний Al-0 в тетраэ~рах: су­
щественно заниженное значение 1.702 А зафик­
сировано только в одном Аl-тетраэдре и может 
быть связано с заменой в нем части Al на Si. 

Позиции внутрикаркасных атомов за редким 
исключением заселены частично, с расщеплени­

ем и статистическим заполнением. Позиции Са 
находятся на осях третьего порядка и расщепля­

ются на две подпозиции с заселенностью 0.8 и 0.2 
соответственно и расстоянием между ними 0.65-
0.75 А. Все Nа-позиции, кроме Na(2), также рас­
щеплены на две с расстояниями между ними от 

0.4 до 1.2 А и с заселенностью в пределах 0.7-0.8 
для основных подпозиций и соответственно 0.3-
0.2 для их дополняющих. Атомы серы располага­
ются в крупной лиоттитовой полости на оси 3 на 
уровнях z- О, 0.25 и 0.5. Их позиции, равно как и 
атомов кислорода, входящих в их окружение, за­

селены также статистически, а для тетраэдра 
S(3)04 установлено две ориентации вдоль оси 3. 

Аллориит принадлеЖит к структурному типу 
афганита, в котором колонки, составленные из 
канкринитовых полостей, тянутся вдоль коорди­
натной оси [О О z], а лиоттитовые полости череду­
ются с канкринитовыми вдоль оси [1/3 2/3 z] (рис. 1). 
В канкринитовых колонках афганита из Пити­
льяно [3] установлено чередование -Ca-Cl-Ca­
CI ... , а в исследованном нами Прибайкальском 
образце [2] колонки заполнены в соответствии с 
несколько иным составом -Ca-Cl-Ca-H20 ... В 
аллориите при дефиците Са, восполняемом за 
счет Na, образуются колонки состава -Na-H20-
Na-H20 ... (рис. 2). Канкринитовые полости, ко­
торые чередуются с лиоттитовой полостью, так­
же различаются по составу: в Прибайкальском 
афганите они содержат Са4(Н20)2, в то время как 
в другом образце [3] состав этой полости отвеча­
ет Ca4Cl2, а в аллориите Ca4[(0H)1.6Clo.4]. Внутри 
лиоттитовой полости располагаются атомы Na, К 
и в незначительном количестве Са, объединен­
ные анионными группами. Анионный состав 
лиоттитовой полости также отличается в трех 
рассматриваемых образцах. Наряду с сульфатны­
ми группами [3] в структуре Прибайкальской раз­
новидности афганита найдены еще и карбонат­
ные группы. В аллориите же присутствуют три 
типа анионных группировок- S04, СО3 и возмож­
но SОз (рис. 3). Причем пирамидальные группы 
СОз и SОз находятся в центре лиоттитовой поло­
сти и их катионы статистически занимают две 
подпозиции, находящиеся на расстоянии 1.2 А 
друг от друга с заселенностью О. 7 атомом серы и 

Таблица 2. Координаты атомов каркаса и эквивалент­
ные (Вэкв) параметры атомных смещений 

Атом х/а у/Ь z/c Вэкв• А2 

Si(1) 0.2506(1) -0.0002(1) 0.4950(1) 1.69(3) 

Si(2) 0.9198(1) 0.5832(1) 0.3693(1) 1.62(3) 

Si(3) 0.0026(1) 0.2539(1) 0.2461(1) 1.75(2) 

Si(4) 0.9200(1) 0.5835(1) 0.1222(1) 1.63(2) 

Al(1) 0.7451(1) 0.9998(1) 0.9951(1) 1.76(3) 

Al(2) 0.0832(1) 0.4067(1) 0.8693(1) 1.78(3) 

Al(3) 0.0038(1) 0.7464(1) 0.7461(1) 1.61(3) 

Al(4) 0.0832(1) 0.4067(1) 0.6222(1) 1.83(2) 

0(1) 0.6587(4) 0.0028(4) 0.1846(1) 2.9(1) 

0(2) 0.0012(4) 0.3295(4) 0.1858(2) 3.2(2) 

0(3) 0.9972(4) 0.6576(4) 0.3106(2) 3.1(2) 

0(4) 0.0012(4) 0.3266(4) 0.3091(2) 3.4(2) 

0(5) 0.2247(3) 0.1059(4) 0.2468(3) 2.8(2) 

0(6) 0.6690(4) 0.0162(4) 0.4313(2) 3.3(2) 

0(7) 0.3344(5) 0.0127(4) 0.4364(2) 3.4(2) 

0(8) 0.6673(4) 0.0178(4) 0.0571(2) 2.9(2) 

0(9) 0.3384(5) 0.0145(4) 0.0525(1) 3.1(2) 

0(10) 0.1147(4) 0.2354(5) 0.0076(2) 3.8(2) 

0(11) 0.1146(4) 0.2371(5) 0.4873(3) 4.7(2) 

0(12) 0.1227(4) 0.2482(4) 0.2476(5) 4.0(2) 

0(13) 0.5426(4) 0.4614(4) 0.1227(3) 4.2(3) 

0(14) 0.4593(4) 0.5422(4) 0.8717(2) 3.7(2) 

0(15) 0.4502(4) 0.2318(3) 0.1293(2) 2.7(2) 

0(16) 0.4470(4) 0.2310(3) 0.3652(2) 3.4(2) 

0.3 атомом углерода. Геометрически SО3-группу 
можно достроить до тетраэдра с помощью пози­

ции С, статистически дополнив ее атомом кисло­

рода. Однако при уточнении смешанной позиции 
(С+ 0) при полной заселенности мы сталкиваем­
ся с фактом аномально высокого значения тепло­
вого параметра. Наличие SОггруппы отмечено 
нами ранее в структуре тункита [6] также в цен­
тре лиотитовой полости при статистическом за­

мещении ее SО4-группой. 
Позиция Cl фиксируется в канкринитовой по­

лости, зажатой между двумя ЛИОТТИТОВЬIМИ, На 
оси 3 с заселенностью 0.2. Ее дополняет позиция 
вокруг оси 3, отождествляемая нами с О-атомом 
гидроксильной группы. В колонке, образуемой 
канкринитовыми полостями также фиксируется 
расщепление позиций О на две: на оси и вокруг 
нее. Отождествление атомов кислорода с молеку-
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Таблица 3. Координаты атомов, эквивалентные (Вэкв> параметры атомных смещений и заселенность (q) пози­ЦJ!Й внутрикаркасных атомов 

Атом х/а у/Ь z/c q Вэкв• А2 
Ca(la) 0.6667 0.3334 0.1400(1) 0.80(2) 3.31(4) 
Са(1Ь) 0.6667 0.3334 0.1048(3) 0.20(2) 2.2(1) 
Са(2а) 0.6667 0.3334 0.3581(2) 0.75(2) 4.21(4) 
Са(2Ь) 0.6667 0.3334 0.3276(6) 0.25(3) 4.0(1) 
Са(3) о о 0.2059(6) 0.23(4) 4.69(9) 
к 0.2174(1) 0.4341(2) 0.3732(1) 0.72(2) 2.89(3) 
Na(l) 0.2234(4) 0.4452(5) 0.3550(2) 0.28(3) 1.0(2) 
Na(2) 0.2190(1) 0.4376(2) 0.1246(1) 1 2.5(1) 
Na(3a) 0.4958(2) 0.5132(2) 0.2463(1) 0.81(2) 2.21(4) 
Na(3b) 0.478(1) 0.529(1) 0.2574(5) 0.19(1) 2.8(2) 
Na(4a) -0.0008(2) 0.4966(2) 0.4962(1) 0.80(1) 2.44(3) 
Na(4b) 0.550(5) 0.487(6) -0.008(3) 0.20(1) 6.7(1) 
Na(5) о о 0.2530(6) 0.77(3) ' 4.7(1) Na(6a) о о 0.4993(6) 0.75(3) 4.4(1) 
Na(6b) о о 0.443(1) 0.25(1) 4.2(3) S(1a) 0.3334 0.6667 0.4675(1) 0.80(2) 3.80(5) 
S(IЬ) 0.3334 0.6667 0.4847(5) 0.20{3) 1.6(2) 
0(1а.1) 0.214(1) 0.609(1) 0.4428(7) 0.68(2) 3.7(1)* 0(lb.1) 0.207(2) 0.603(2) 0.474(1) 0.32(1) 3.7(2)* 0(1.2) 0.6667 0.3334 0.046(1) 0.80(3) 3.9(1)* S(2) 0.3334 0.6667 0.2473(3) 0.70(1) 2.95(7) 0(2) 0.2132(8) 0.600(1) 0.2234(6) 0.70(3) 3.5(1)* S(За) 0.3334 0.6667 0.0207(1) 0.75(2) 2.97(6) О(За.\) 0.2070(6) 0.6032(6) 0.0405(3) 1 4.75(7) 0(3а.2) 0.6667 0.3334 0.4493(9) 0.61(3) 5.1(3) S(3b) 0.3334 0.6667 0.066(3) 0.25(1) 2.5(1)* 0(3Ь) 0.3334 0.6667 0.136(2) 0.25(1) 4.2(4) с 0.3334 0.6667 0.304(2) 3.9(4) 0.31(4) о, 0.236(2) 0.616(2) 0.297(1) 0.30(1) 5.3(2) HzO{Ia) о о 0.3610(7) 3.5(2)* 0.75(5) H;O(Ib) о о 0.401(4) 4.3(4)* Hl0(2a) 0.25(2) о о 

0.1217(7) 4.6(3)* Hl0(2b) 0.78(3) 0.067(3) 0.046(4) 0.114(1) 0.22(1) 3.6(2)* Hz0{3) 0.611(4) 0.209(5) 0.240(1) 3.5(2)* 0.23(1) CI 0.6667 0.3334 0.240(1) 0.17(1) 4.96(8) • ЗIIC"J;ro"fftaюt ()Т)fс:чены В -
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Таблица 4. Состав некоторых позиций и характеристика их координационных полиэдров* 

Позиция Состав (Z = 1) кч 

Ca(la) 1.бСа б 

Са(2а) 1.5Са б 

к 4.3К б 

Na(2) 4.32Na + 1.б8К б 

Na(3a) 5.0Na + 0.5Са 7 
Na(4a) 4.2Na + О.бСа 8 
Na(5) 1.54Na 8 
Nа(ба) 1.5Na 8 
S(la) 1.бS 4 
S(2) 1.4S 3 
S(3a) 1.5S 4 
S(3b) 0.5S 4 
с О.бС 3 

* Слабозаселенные позиции лигандов не учитывалисъ. 

ламп Н20 (и в меньшей степени ОН-группами) ре­
шалось на основе баланса зарядов. При этом при­

нималось во внимание, что из-за преобладания Si 
над Al замена части каркасных О атомов на ОН­
группы маловероятна, что подтверждается и ИК-

Рис. 1. Каркас структуры аллориита: колонка из кан­
кринитовых полостей вокруг [О О z] и колонка из чере­
дуЮщихся полостей - лиотnrrовой и канкршnrrовой -
вокруг [1/3 2/3 z]. 

Расстояние катион-анион, А 

мин. макс. сред н. 

2.427(4) 2.83б(1) 2.б3 

2.454(4) 2.807(б) 2.б3 

2.б7(1) 2.903(5) 2.79 
2.759(5) 3.027(5) 2.87 
2.24(1) 2.899(7) 2.59 
2.458(7) 2.849(7) 2.б0 

2.30(2) 2.80(2) 2.б2 

2.61(2) 2.95(2) 2.68 
1.42(1) 1.б7(2) 1.48 
1.43(1) 1.43(1) 1.43 
1.47(1) 1.52(2) 1.48 
1.50(7) 1.51(2) 1.51 
1.1(1) 1.1(1) 1.1 

спектрами, которые свидетельствуют об отсут­
ствии ОН-групп, связанных с каркасными катио­

нами. На основе рентгенаструктурного анализа 

установлена следующая кристаллахимическая 

формула (Z = 1): { Si26Al22096} { (Nаз.s4СЗо.46) 
[(Н20)3.54(0Н)0.46]} { (Na16.85K6Ca1.15)[(S04MS03, 

C03bl} { Са4[(0Н) 1 _6СIОА]}, где фигурными скобка­
ми выделены соответственно составы каркаса, 

колонки из канкринитовых полостей, лиоттито­
вой и примыкающей к ней канкринитовой поло­
сти. 

Рис. 2. Заполнение колонки из каякринитоных поло­
стей атомами Na (крупные шары) 11 молекулами Н2О 
(мелкие шары). 

ДОКЛАДЫ АКАДЕМИИ НАУК том 415 М 2 2007 
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Рис. 3. Заnолнение лиотrитовой nолости атомами Na 
К и Са (шары), тетраэдрами S04, треугольными rpyn~ 
nамп S03 (серый треугольник) и со3 (Черный тре-угольник). , 

Таким образом, в структуре высоконатриево­
го водного минерала аллориита по сравнению с 
двумя ранее исследованными образцами афгани­
та установлены новый тип чередования катионов 
и анионов в колонках из канкринитовых полостей 
и предполагаемое присутствие SО3-групп среди 
анионных группировок в лиоттитовой полости. 

Работа выполнена при финансовой поддержке 
Российского фонда фундаментальных исследова­
ний (проект 07-05-00094) и гранта ведущей науч­
ной школы (НШ-4964.2006.5). 
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