
что длины связей катион - !<ислород в октаэдрах структуры смараг

дита заметно больше, чем у каринтина, хотя атомное заполнение поч

ти одинаково. Небольшое несовпадение размеров полиэдров М4 и А

обеих структур не мо)кет оказать cyIЦecTBeHHOГo влияния на величину

ячейки. Не скаЗbIвается на ней и то, что тетраэдр Т2 у смарагдита не

много больше, чем у каринтина. Как показано в {1, 2], замеIЦение Si на

А1 в тетраэдрах практически не влияет на параметры ячейки.

Таким образом, структуры смарагдита и каринтина значительно 01'

личаlOТСЯДРУГ от друга по величине параметров а, Ь и объема ячейки,

длинам индивидуалЬ1-IЫХ и средних связей катион - кислород в окта

эдрах и тетраэдрах М1, М2, М3, Т1 и Т2, внутрикристаллическому рас

пределению тетраэдрических и о!<таэдрических катионов. Это различие

не связано с химическим составом двух амфиболов, но может БЫТD

объяснено генетическими особенностями их образования, главным об

разом, -- режимомдавления и температуры.Если каринтин образовалсн

в условиях высокого давления эклогитовой фации, то смарагдит, оче

видно, относится к минералам умеренного давления.
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РАСШИФРОВКА НЕПРЕРЫВНОй функции

ПАТЕРСОНА Na, Zг-ДИОРТОСИЛИКАТА

Na2ZrSi207 (ПАРАКЕЛДЫШИТА)

МЕТОДОМ ВЕКТОРНЫХ ПОДСИСТЕМ

Р. Г. СИЗОВА, Э. А. I\УЗЬМИН, В. В. илюхин

Метод векторных IIодсистем в классичес!{ом варианте [1-3] был

успешно применен при расшифровке функдии Патерсона сложного три

клинного минерала тинаксита [4, 5] со 195 lюординатными параметра·

ми. На осповании анаЛИ::Jа трехмерной функции Патерсона тинаксита,

представленной Б псевдоточечном приближении, в три ::Jтапа - через

векторную подсистему параллелепипеда, авторы [5] пришли к ОСНОВНОЙ

С'истеме.

Для метода векторных подсистем несущественно, в каком виде пред

ставлена функция Патерсона: в точечном или в непрерывном [1-5]
Действительно, еСJШ непрерывную функцию электронной плотности

представим [6-·10] Б Биде совокупности дис!(ретных атомов:
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то соответствующую фушщию Патерсона легко записаТl, кю{

р(,) =1: ~ Pi/('IiI/),
/1' kk'

где Ри' (г,<:/) = SPI (г,.) р/ (г/) dI' и гМ.' ="/-'11 "'. Выберем в Р (,') ка
кой-то произвольный максимум кратности nl с радиус-вектором {n \ и

перейдем к BeKTopHOII подсистеме первого ПОРЯДJ{а (в. пс.) 1 путем по

строения ФУНКЦИИ МИНlIмализзции Мз = М{М2 (I)[M2 (I)]). На карте МЗ
должны остаться лишь максимумы P2nl- I ,2nl (Г2n,-1,2nJ' +nl (nl-l) Х

\У Ц
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Рис. 1. Na2ZrSi207. Трехмерная функ·

ция Патерсона в точечном виде. Каж

дый максимум характеризуется ДВУЩI

цифрами:

первая - МОЩНОСТЬ пнка в О"fllOснтельной
UlI{але, Dторая - высота D СОТЫХ долях

ОСН С ячейки. Выделен DCK"fOP сдвнга J.

Рис. 2. Na2ZrSi207. M~ (1). Начало ко

ординат переиесено в Ма!{СИМУМ 407,56 
конец Bel{TOpa 1. Выделеи BCI{TOP сдви-

га Н.

Х1:1:Рет('еm); последние - это правые КОНЦЫ линеек, параллельных

вектору 'n,. Они СЕнзаны попарно центром симме1'РИИ на кmще радиус

вектора 'nl **. Так !{ак векторная подсистема (В. пс.) 1 имеет центр СИМ

метрии, то ее можно принять За НОВУЮ векторную систему - Р' (г) с

трнвиальным ШIКОМ p2n,-1,2n, И максимумами Реm. К этой новой функции

Патерсона можно применить все те же самые методики расшифровки,

что и для исходной Р (Г), т. е. можно перейти к векторным подсистемам

второго и следующих порядков, пока очередная векторная подсистема

не будет состоять из одного максимума.
.моделью для проверlШ этого алгоритма BeI{TOpHbIX подсистем по

служила непрерывная функция Патереона P(uvw) синтетичесl\OГО Na,
ZГ'ДИОРТОСИJlИI{ата Na2Z1'Si207 [11, 12]. Монокристаллы этого соедине

ния были получены в Уральском политехничеСl<ОМ институте {Х,1] и ока·

зались тождесгвенными хорошо раскристаллизованным зернам мине·

рала, найденного в Ловозерском щелочном массиве [12].
По данным РСllТгенографического исследования [13], цирконосили

кат натрия ОТНОСИТСЯ к ТрИКЛИННОЙ сингопии. В приведенной, по

Б. Н. Делоне [14], ячеЙ1{е: а =,6,66 А, Ь =8,83 А, с=5,42 А, а=92°45', ~=

=94°15',1'=72°20' - содержатся две едпницы Na2ZrSi207 "'*"'.
Трехмерная ФУНКЦИЯ Патерсона P(uvw) Ка·излучение рассчитана

по 600 ненулевым отражениям МО-М3 (КФОР, Мо J(a-излученИl~

SmO
шах -- =1,1 A-l) (рис. 1). Ее расшифровку МОЖно представить в виде

)..

следующей схемы (на I\аждом этапе рассчитывалась фушщия минима

лизации по программе {{Кристалл»):

1. Вектором сдвига ДВУХ КОПИЙ Р (uvw) был выбран вектор I
(рис. 1) до самого СИJ[ЬНОГО максимума 407,56, и затем была построена

,ФУНКЦИЯ M2 (I). На этот же вектор были СДВИНУТЫ копии M2(1) при по-

* Все обозначения даны по [6].
** См. [8, 9].

*** Структура определена по двумерным данным 8 [13].



строении Мз =:\1{М2 (I)[М2 (I)]}, которая и представляет собой вектор
ную подсистему, отвечающую отрезкам, равным и параллельным век

тору J.
2. Переносим начало координат на карте Мз(I) в конец вектора [

и принимаем результирующее распределение максимумов, т. е. вектор

ную подсистему (В. ГlC.) 1, за НОВУЮ функцию Патерсона р' (UVW)
(рис. 2).

3. Выбираем в НОВОЙ межатомной фУНIЩИИ в качестве вектора

сдвига lJ снова ве1{ТОР до самого сильного максимума в р' (uvw) - пи

ка 132,46. Строим по этому вектору ФУНКЦИЮ МЗ'=М{М2'(II)[М/(II)]}.

4. На результирующей М{ (11) остается лишь одна точка 132,46.
Следовательно, вектор lJ в р' (uvw) можно принять единичньfм и, та

ким образом, в осповной подсистеме, отвечающей новой функции Па

терсона Р' (UV'Ш) , имеется только один отрезок, равный и параллельныи

вектору 11.
5. От обоих концов этого отрезка откладываем вектора, обратные

вектору J, и тем самым восстанавливаем параллелограмм, построенный

на векторах 1 и 11. По<.:кольку выбор начала в кристаллах триклинной

сингопии ПрОИЗВО,lJен (расшифровка ведется в ацентричном варианте),

то одну вершину пара,1лелограмма помещаем в начало и задаем весь

параллелограмм радиус-векторами остальных трех вершин:

fr, ГII И 'd=rr+rII.

6. Строим функцию минимализации M4=M2(fr)+M2(rII)+M2·(rd).
На ней должны выделиться две копии структуры: прямая и инвертиро

ванная (поскольку у параллелограмма имеется собственный центр ин

версии); при этом максимумы в вершинах параллелограмма общие длп

обеих копиii [15].
7. Чтобы перейти к единственной копии структуры, добавляем I{

параллелограмму - выделяющему многоугольнику - любую из двух

связанных его центром точек - максимумов на копиях основной си

стемы, например 76,96. Строим систему МБ=М4+М2 (Г76), На ней и по

следующих синтезах р (xyz) выделяются все атомы структуры.

8. Выполненная расшифровка ФУНКIJ,ИИ Патереона полностыо под

твердила прежнюю модель [13]. Координаты атомов (при R=O,094) и

полное описание структуры приведены в [16].
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