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新矿物丁道衡矿的晶体结构
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摘要:对产于内r&t白云号f.博品态宵τi和F�+的硅铁销矿按新矿物了道橱矿Cc4F.?气吭， Fcz+ )2Ti2S�022进行了
晶体结构的揣测，求得品胞参数: a = 1. 34656 ( 15)血口， b =0.5盯73妇56创(6ω)ru町『π肌z

晶胞体;积积v=o.吕以4239 (l凶6的)nm�。单位品胞巾的分子被Z :20晶体纣构测定中分到用PL/目和lC2/m空间辑来

战行品榕结柏解析，解析轰明，两种结构模型妓终得到的R臼子分别为0，阳和。.0210 两种结构精修后的原

子坐标、捉长键角都完全合理。 根据结梅分析及有7射数据梢光规伴统计认为，丁道衡矿.è0空间群应该为P2/

a.而C2I阳为则对称空间群，结-掏屑于具有C2Im剧对称的P211ι超结闲，是一种坦结棉的新类型。
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丁道衡矿(Dingdaohengite- ( Ce) ， 2，∞5-014)是

国际新矿物命名委员会于2∞5年6月8日批准

的一种具有C21m剧对称的P211α超结构品态

富Ti和Fé" 的硅铁怖矿族新矿物。 通常，一般称

谓的硅铁饰矿族矿物根据卢为1∞。左右压是1140

左右可以细分成硅铁怖矿(chev'凶让时亚族仰自

1∞。)和南硅铁饰矿(perrit:rite)亚族Cß = 1140)[1]。

就目前所知，除传统的硅牧怖矿外，属于硅轶怖矿
W.族的成员只有polyko说回国( Ce)[2]和特牛坪矿.
( Ce) (1MA CNMl\olN 2ω3-017 新矿物) ;属于咱硅敏
铀矿亚族的成员除咱硅铁钳矿外，还有renjeite和
川血山ar句te" 至于t1!l硅 铁 饰 矿 ( Slroll!.i(扣

。hevkinite) ， 通常将其且干硅软怖矿亚腿，但后来

的研究表明，它的P二114.30，应届咱硅铁钳矿亚
族[约。

自然界产出的硅轶柿矿亚族矿物，常虽非晶
杏(可能由于含有一定量的放射性元素U叶，以

t主�日期2朋-10，08

这金项目:国家自然基企项目(批准号:40472030;'

至于过去人们对该亚族矿物晶体结构的认胆，
主要用合成产物一…Mg-硅铁铀矿-(Nd)、Co-砖
怯柿矿-(Nd)-的结柏辅测结果来代表，或用
灼位天然产物退火后的结柏分析成果来表征c

从而造成对硅铁怖矿亚族乃至整个硅轶怖矿族
矿嚼的真空间群究竟是C2/r儿，或是P21凡有

不同的认识。
Gouardí( 1960)[�J首改回定了咱硅棋锦矿的

晶体结构。1964年，彭志忠和播兆榴[5J借鉴咱

暗轨锦矿的晶体结构，以白云鄂博产天然晶股
"硅供怖矿"棉建了传统硅铁蹄矿的结构模型G
鉴于当时的实验条件，j所解结柏为二维结构;模

型，未能计算出三维结构坐标，结构精修尚存在

睫问。
新近，我们对产于白云鄂博原定名为"硅铁

饰矿"的夭然晶质矿吻重新做了版全面而系统
的矿物学研究。 结果表明，在成分上，白云鄂博
"硅铁肺矿"实属传统硅t!:锦矿的富Ti和Fe2+
(功;贫Fé斗)的类似物;在结椅上它具有P21/a
空间群。 必须指出，这是迄今发现的首例具有

P211α空间群的天然晶质硅牧、怖矿亚族成员c

因此，作为新的硅铁柿矿亚族新矿物向国际新
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矿物命名委员会申报，井得到了确认。 为了纪 录1 丁道白矿的晶体学多数

念我国巳故的地质学家丁道街先生故定名为丁 Tahle 1. S:ru由民relintl阳tí山口出ûon 011 DiI时时engite-(Ce) 

道街矿2

1 实 验

1.1 化学成分

本次有幸得到产于内蒙白云号[\博矿区的完好
单晶样品。5个测点的成分是在做过晶体结构精

测的单品上扭IJ族的c 此次电于探针的训值与前人
在上世纪60年代的世法分析值之间基本相近，但
Ti含量较高，Ti02 17. 80%→18.64%，-、般的硅铁
饰矿在14% - 16%之间。 对Fe进行丁穆斯堡尔
谱Fe3+和Fe2�的含量比值分析，Ft?+大于Fe3+ ， 
据此计算的矿物化学式为: (Cez， tl La1.49 C盹咽

Tho.O! )4.11 l<'e2+ ('1刊l

(付T币i乌1邱阳h悦ω)λ2.∞S比Î40泣m。简化分于式为:C‘E叫.1 Fe2• 

(T白i，Fé+ ， Mg， FEil + )2 Ti2Si4022或Ce4FelTi3S马岛川

1.2 晶体结构测定

选政尺寸为O.2mmxO.1mITIXO.1mm的晶

体，在HRUKER SMART C∞单晶衍射仪上收集甜

射强度数据。实验条件为Mo K民n射射.结，石墨单色

器，品体与CCωD的距离50.1口7

流3如o mAo首先采用Malúx在20 = - 250，φ= OD， 

ω= - 250; 2$ = -250 ，φ= 90"，ω= - 250; 28 = 

25"， çp = ou.ω=25日三个方向作ω扫措(t:，.ω=

0.30)各20@;臣，获得初始晶胞参数和定向炬阵，

最后用数据收集的2372个衍射点3通过最小二乘

修正最终得到的品胞参数: a =. 1. 34656 ( 15) nm， b 

= 0.57356(6) run， c = 1. 1(到77 ( 12) nm I ß =. 

l∞.6360 (2)晶胞体积v= 0.84239 (16) Jun\衍

射强度的收集采用ω扫描方式，每l帧烧光10 5， 

扫描步宽/::"(11 = O. 3"，扫描范围0" - 180u， 总计摄

取图像12651酶，对倒易空间h为-14 14，k为

- 6 6， l为-12 9范围共收集到衍射数据37剖

个，对衍射强度数据进行了PL校正和经验收�&校

正(SADAHS程序)。将Fo>如凡的衍射视为可观

测点和数据合并以后，共12J.7[R (iT时= 0. 0229 ] 

个础立衍射用于晶体测克和修正，晶体学数据见
表10

实践温!且 296(2.) K 
在在民 。.lJ71073 nm 
品系 1fJ.��åÎ�jj主
空间醉 P2，Iu (p民.udo�口1m)
品胞在坐t t! ;: l.34656(15) nrn 

6;: 0.57356(6) 11m 
c;: J. J(fri7(12} nm 

ß=:1∞.630(2)。

品胞!中积 0.84239(16) 1m? 
Z 2 
计算店I.lt 4 . K'i� gI cml 

吸收系)\!l 13 ，546 mm-I 
晶体大小 (1.1 nUllxO.1 mmxO.2mm 

数但收集范困(20) 3.08' - 23.27' 

指标m:因 -14运"罢王14， -6运k运G， -12电J笔9

制定样品的空间群利用SHELÀ"'IL 5 . 1 FúR NT 

晶体结构解析软件包中的XPREP统ìl得出，经且
程序对悄光规律的统计，程序建议的最佳空间带
为P2J/a.，我们将其主|商群用于结构分析，结构用

SHE口a..s的直接法求得Ce. Ti Si及部分0的二推
坐标，依据傅立叶合成矛u原子问的成键距离，得
到了全部氧原子的坐标n 利用SHELXL93程晖，进
行了原子坐标、占位度、各问|司性且各向异性诅度
E子的是小二乘修正，最终的R因子为R[F?'>

2σ(F2)] '" O.0264，wR2(F2) == 0.0705，是值咆子
密度回巾，t:.p川Imn-3;= 0 . 927 x 10-3‘b.ρ川íul
run -3 = _ 0 . 998 x 10 -30 

在结构分书?中我们也注意到，和用XP阻P统
计衍射数据时，在判断档子类型的统汁中，除P椅
子外，C格子的泪光判断因子也相对较低，如果如

略弱衍射点，而修改消光判别标准113::::;8后，程序
判断主间群为C2Im，;f1J用C2Im空间群再次进行

结柏分析，经直接法和数论傅立叶合成后得到全部
原子在时示，R为O.俑，经各向异性精修后R因子|哗

到O.四9，再经过占位度拍修后R因子到R[F2 > 

2C;;( F2)] = O.四日，ω，R2( 1.(2) = O. 0559，差值电子程

度因中， ðp".，，/run-3 = 0，5∞xlo-3，APMitt/m-z= 
- O . 819 x 10-\ :i在外的是用两种空间群都能得如

相当好的结构参散，其两种结构模型的原子坐标及
各向异性泪度圈子见表2，3。
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来Z 两种结构摸到的原子坐标
Tnble 2. Atom coordinates田Kl. site田:>cu严ncics for 1he P211 a nnd C21 m modclB 

P2，Iσ结构校型 口1m结构技型

Jlí(了 o∞ � y z 原于 00口 药
Al Ce1 0.89 (}.咽臼(3) 0.51328(7) 0.'/础且(4) Al cd O.的1 (1.43023(3) 

A1 (:e2 0.91 0.14386(3) (J.4!归血。) (1.76.557(4) A2 Ce2 0.908 0.143巴(3)

1

3

1

2

 

1

;

:

i

a
 

电
K
Fμ
T
T

l

J

A

H

m

阻

m

m

m

Mw

m

mw

m

mM

ω

仰

川川

B
α
α
白
白

0.34 0 1/2 112 B f�1 

ù.291 O.25198(7) O.自HO(，fi}巳.5阳3(9) Cl Fc2 

0.71 (}.251饲(7) 0.25110(16) O. SOOü:l (9) C1 '113 
o.m 1/2 1/2 112 巳:2ATj1

0.9'1 112 0 0 C2ß Ti2 
0.29919(15) O.即刻3) 0.7古859(17 ) Sil 
0.35776(15) 0.4998(3) O.0465!(18) Si2 

0.5219(3) 0.2567(8.) 0.6267(4) 01 

0.5228(3} 0.7466(&) 0.6265(4) ω 

0.4212(4) 0.2644(3) 0.0943(4) 03 
0.43的(4) 0.72日8(9) O.ω如何) � 
日.'27钉(4) 0.23)7(7) 0.6850(4) 05 

0.268岳(4) 0.7674(7) 0.6857(4) 悦

。.3543(4) 0.5036(7) 0.5位6(4) m 
O.3137(叫 0.5035(7) 0.9033(5) 08 

O.1521(4} 0.4985(7) 0.5108(4) 

0.1296(5) O.01S4(9) O.8ïl3(5) 

。.4152(4) -日.0P8(列 。.8280(5)

y z 
1/2 (1.7'仅ll7(4)

1/2 O. 76556( 1) 
ι852 日 112 !12 

巳.201\ 1I斗 1/4 112 
0.79 1/4 114 112 

0.987 112 112 112 

O.归 112 0 0 

0.29921(14) 0 O.7<i857(ltí) 

口15775(15) 1/2 O.创647( 18) 

0.5224(3) 0.7449(6) 0.6出(3ì

0.4259(3) 0.2715 (7) o.四�9(3)
0.2720(3) 0.2341(5) O.击853(3)
0.3543(4) 112 0.5226(4) 

0.3138(4) 112 O.细33(4)
。.1521(4) 1/2 0 .510&(4) 

û.22.9i(5) 0 0.8713(5) 

0.4152(4) 0 0.8281(5) 

注; Occ.表示原子的占位皮.

来3 两种模型的热振动参数
T'nble 3. Ani回国pic displaccmcnt pnrnme忧国 10' nm2 

月1/α结构在�m CVm结构棋!l'�

即-
M
U
B
白
阳
明
m
m
α
m
m
ω
臼
时
仍
创
ω
ω

ull úm 

28(1) 

16(1) 

13(1) 

12(1) 

14(1) 

1:>(1) 

10(1) 

14(1) 

21(3) 
21(3) 
23(3) 
刀。)

飞'.p
15(l) 

17(1) 

14(1) 

13(1) 

14(1) 

12(1) 

14(1) 

12(1) 

18(3) 

20(3) 

24(3) 

21(3) 

ulJ U1> 

1(1) 3(1) 

-1(1) 3(0 
0(1) 0(1) 

0(1) 2(1) 

0(1) 4( 1) 

O(l) 3(1) 

(1(1) 3(1) 

0(1) 3(1) 

3 (2) 5(2) 

(2(2) 6(2) 

3(2) 2(2) 

(3(2) (1(2) 

刀(3} 12(2) 14(2) 0(2) 
26(3) 13(2) 15(2) (1(2) 

17(3) 14(3) 17(3) 1(2) 

25(3) 17(3) 16(3) 1 (2) 

17(3) 13(3) 20(3) 0(2) 

39(4飞 51(4) 26(3) (3(2) 

14(1) 

18(1) 

17(1) 

15(1) 

15(1) 

25(1) 

16(1) 

17(1) 
16(3) 

16(3) 

27(3) 

30(3} 

U12 

0(1} 

0(1) 

0(1) 

0(1) 

0(1) 

0(1) 

1(1) 

口(1)

3(2) 

(4(2) 

7(2} 

(11(2) 

4(2) 1 (2} 

3(2) 0(2} 

5(2) 0(2) 

3(2) 0(2) 

4(2) 2(2) 

19(3) -5(3) 

Oll 19(3 ) 51(4) 23(3) 1(2) 1(2) 0(2) 

原子 ull u'l2 

AI 14(r) 36(i) 15W 
A2 18(1) 18(1) 111(1) 
B 17(1) 14(1) 14(1) 

CI 16(1) 13(1) 13(1) 

C2A 16{1} 14(1) 14(1) 

C2B Z6(1} 15(1) 12(1) 

Si1 17(1) 11(1) 11，(1) 

Sì2 ln(1) 15(约 13(0

01 17(2) 21 (2) 19(2) 
ω 33(2) 28(2) 21(2) 
03 30(2) 11(2) 15(2) 

� 17(3) lú(3) 18(3) 

05 

Mw
m
ω

 

26(3) 18(2) 1M)) 

18(3) 14(3) 20(3) 

40(4} 65(4) Z7(3) 
20(3) 62(4) 24(3) 

u33 r.f1J {lll u" 

o 3(1) 0 
o 3(1) 0 
o 0(1) 0 

0(1) 2(1) 0(1) 

o 4(1) 0 

o 4(1) 0 

o 3(1) 0 

o 3(1) 。
(3(2) 5(2) (4(1) 

3(2) 0(2) 12(2) 

1 (2) 4(2) 1 (2) 
o 5(2) 0 

AU
AV
AV
nu

 

)
)

)
 

7-

2

3-

2
 

(
(
叫
(

3

4
巴
1

HV
Aυ
nu
hu
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1.3 丁道衡矿晶体结构描述

别于两种结崎模型，其结抽形式完全一样(图

1，2)，在Cνm结构模型中，01，02，03位置在

图1 nl/a模型结构图

Fig.L咀le ctystal structure of P2L/ a modcL 

与其它硅铁锁i矿族矿物的品悻结构提舰，丁

道衡的结构由两个单元后构成(固3，4)，一层是

SjO�班四简体和在8位的Fe乌八曲'体共同组成的

同层，平行(∞1)西排列，另一个由民06共顶角组

成的层，两个层面平行于μ， b平面.两层交替沿c

轴形成三维的同层，稀土大阳商子位于两个阿层

的空穴中。

结构中八面体有二种位置，用B，C1， C2;在

表示(固3 ，4)， B位的八丽体为Fe-O八面体，以

Fe2+为主。Fe3+位于八面体Cl位，结构中的C2

阁3 FeO"和Ti�八团体层

目g.3. The laycr of Fe06 :md TíOó回tnhedra.

P21/a结构模型、中被日滑移面分裂为&坐标分别

为+1'和- y，而x，.z相同的两个地置，即0102，
0304，05060 

因2 C21nd盐型结构固

Fig.2_岱lC crj'stal 9阳l(;tUrC of C2/m model、

11-0八丽{本有两个位置!C21气Til‘0八面体的平

均键长为0.19877 nm;而C2B Ti2.0八面体的平

均挺长为0.21547 nm(表肘。1'i在两个位置上的

占位度在98�毛以上。Fe-O八固体也有两个位置:

-个位于B位全部以Fc-O共棱连接成人面悻链

:r-行于b轴延伸，另-小位置位于Ti2-0八面体
间，与Ti2-0八面体共同远成人面体链，以Fe3+和

Ti为主。 硅轼山雨体的键角Sil-07←Si2在P2j!a

结构模型中为167.0(4沪， C21m结构模型中为

169.3(5)O(表5)。

因4 硅氧四面体制TiO.j且成的网层

F;g. 4. The laycr of Si04 lelr址回dra snd TíOó oct3h�dr亩，
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我4 两种结构模型键长对比来
Table 4. Interntomic wstan巳es 1O-1nm 

P2L/a吉fi构占班主1 口1m主主约峰顶

Al- 03 

Al- 02 

AI钢01

Al- 04 

Al- 05 

2.430(5) Al-05 2.429(5) 

2.496(4) A 1 -01 x 2 2.528(3) 

2.562(4) Al-03 x2 2.62&(4) 

2.5l2(5) Al - 02 x 2. 2.的贝4)

2.624(5) Al- (}1 2.647( 5) 

AI-O$ 2.535(5) A1-OS x2 2.9咀12(16}

AI-07 

Al←ω 

Al - OIl 

A2-æ 

102-01 

102-08 

A2 - (12 

A2-04 

A2-C后

A2-05 

A2-û9 

8-02 

8-01 

B-OO 

2.648(5) A2 -01 x 2 2.S03(3) 

2.653(5) A2臼 x 2 2.506(4) 

2.81 0(5) A2 - 05 2.506(5) 

2.4ï6( 5) Al -03 x 2 2.581(3) 

2.将4(4) 102 - 06 2.850(5) 

2.5的(5)

2.522(4) 

2.541(5) 

2.5ï9(4) 

2.584(4) 

2.850(5) 

，，2 2.ω'5(5) 

><2 2.019(5) 

x2 2.归叭。

B- 01 

H- f.Xj 

Cl- 06 

Cl-归

Cl- 03 

C2A-Ol 

C2A ω 

C2日- 08 

C2B-02 

x 4 2.012(3) 

><2 2.03[)(5) 

x2 1.966(3) 

x2 lÆI(3) 

x2 2.归5(3)

x4 1.910(3) 

x2 2.四(5)

x2 2.口35(6)

x4 2.212(4) 

CI-û9 x2 1.959(4) S[I-08 1.5&0(6) 

Cl- 07 x2 1. 983(4) Sìl - 07 1.ω3(6) 

CI-05 2.021(5) Sü-Q3 ，，2 1.633(3) 

Cl - 05 2.1130(5) 归-05 1.5蚓5)

C2A-Ol x2 1.964(4) 曰"四 l.ó17(心

C2A-02 x2 1.976(4) 血-臼 x2 1.630(4) 

C2A-fr7 x2 2.四到5)

C2B-Oll ><2 2.D38(6} 

臼卜。4- x2 2.2D6(S) 

C2B-03 x2 2.220(5) 

Sil -011 

S[I-010 

5il .• c后

5il- 05 

Si2【08

Si2 - 010 

Si2.-04 

Si2-03 

1.583(6) 

1. 607 {的

1.633(5) 

1.635(5) 

1.591W 

l.619(6) 

1 .629(5) 

1.633(5) 

表5 两种结构模型囚面体、八面体健角对比去
Tahlc 5. Selrotp.d bond angles(.) 

P2l/a结-枪也:军l C21m结局应型
02-B-01 

臼-B-Ol

02-H-t:1J 

I卫-f:l-æ

01-B-ω 
01- 8-1>> 

0-8-0 

ωJI 5- Cl-07 

ω4情9- C1- 01ii7 

ω的- CI-01 
ω盯-Cl -[)7，培7

ω#9-Cl-05f.2 

ω时-CI-05fF2

仰119- 1;1-(厄#7

ω盯铜川-(阳7

(f7 - Cl -()5JI 2 
。7 �� 7 - C1-05 112 

lrl- Cl-06<17 
σ7117- Cl】06#7

05川- CI- C圄#7

00119→C1- 09#5 

m- Cl-07fl1 

OI-C1A-æ 

01 - C1A-02 

01-口A-σ7

01.咽ι.'2A-07

><2 86.71(1?} 01 寸 R 町 Ol x2 8ι72(凹}

x2 93.29(19} Ol-8-01 ><2 93.28(19) 

x2 Bfi.S4(17} 01-B-05 x2 Sfi.S4(13) 

，，2 93.�6(n) Ul-R-tY> 川日3.46( 13) 

吗 93.4õ(17) 01 -lI-ω χ2 9J.46(日)

><2 86.54(17) Ol-B-C6 >:2 86.54(l3) 

130.0(3) 0 -B -Q 1ω.0 

86.1S(19} 06- Cl- ()01 x 2 86.13(臼}

E6.12(1的 06- Cl -()01 " 2 93日7(臼)

9S .57(19) 侃 Cl- 03 ，，1 86.85(口)

92.17(19) 创-CI-03 只2， 9J.1S(口)

92.83(19) a4- Cl-03 ><2 9J.lí2(16) 

87.12(19) 例- Cl -03 x 2 86.JS( 16) 

自丘虫(1川 。- Cl -0 1剧创( 1} 

妇.;54(19}

85.归(19) 01- C2A-Ol x2 89.1(2) 

94.01(19) 01 - C2A -01 x 2 90.9ω 

93.l9( (9) 01 - C2A.. 04 只4 8G.31(日1

85.86(19) 01-' C2A-04 x4 日'J. G9( 13) 

178.90(17) 0- C2A- 0 W.O 

17且2且(16)

11&.引(16)也)- C1R-但 以1. III币..ω(14)
也}- C2R-m x4 77.40{14} 

x2 囚。(2) 倪) - G2B-ω x2 90.5(2) 

，，2 91.0(2) α) - C2B-α x;>. 59.5(;>') 

x2 B6.51(1i} 0- C2B-Q 仙，ω(1)

x2 93.45(17) 

02- (;2A-01' x2 93.归(17) (陆- Sil- 07 111 .4(3) 

也-口A- 07 >:2 86.ll7(11) 03- 5il-u3 ，，2 1四.74(18)
0-C2f.. - 0 SQ.0(3) σ1-Sil -03 x 2 H)'7.(A( 19) 

01←α!l -04 x 2 101.0" (2) 臼←Sil-03 110.6(3) 
011 -C2lJ -04 x 2 7&.归。"
011- c2丑- 03 叫 l(}l.O(l) 05-512-07 112.8(3) 

011 - G2i1- 03 ><2 7�.U(2.) 05 -Sì2】02 x2 113.9;1(1日)

似- C2B户口3 ，，2 89，7(2) 仰-Sì2-()2 �l 1饵，悦。)
04-臼B严(1;> ><2 町，3(2) ω-.'ìì2-但 l()7.0(3)

0-αB- 0 1切.0(2)

011 -Sil - 010 

01l-Si1- C后
01O-Sil- ()() 

1ll.6(3) 

101.9(3) 

109.4(3) 
。lO-Sil- 05 10.í.7(3) 
。1I-5i1- 05 
C6- Sii -05 

08-512- 01口

O&-Si1-Ot 
0&销Si2-ffi
010-Si2-Ol 
ülU-�i2-仍
().l- s日-03

S，[- 010- S日

111.5(3) 

!1O.7(3) 

!12.7(3) 

m.ó(J} 

114.3(3) 

103.[(3) 

105.2(3) 

106.9(3) 

167.0(4) 

Síl- (f7 -sì2 l69.3(5) 
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2 讨 论

2.1 关于硅铁锦矿亚族矿物的空间群

如前所述，人们对硅铁怖矿1盯在矿物的真空
间群认识存在歧见c 一利t是彭志忠等-5_11964年
利用多重胶片法所确定的C21m。杨光明等[6j通
过遗射电谊研究认为格子类型为C心桔子，Yang
Zhuu由每每L71认为结构是 C21m 的 原因 是 Ti ， Fe 

等在八雨体中的无j字占位造成丁对称的增高。 另
一种是， Calvo和F哩ÎélIIi[sl对人工合成硅钱销矿
类似物进行的晶体结掏研究，所泣的空间群为
P211α，并认为结构中存在服对称亩，该结掏被收
录在目前无机晶体结构数据库(1臼D)巾作为硅铁
钳矿的晶体结柑数据。

日本学者Miyawak.i和Ma比山山等[9-11]在甜硅

铁柿矿、SrZr硅软饰矿类似物rcgcitc的晶体结构
研究中，对比了棋矿物的P211α和C2/m结构模
型，结果表明两种模型均具有较好的R国子和结

构多数，但作者分析衍射点中存在的弱衍射点并

不符合C心桔子的衍射规律后认为，该矿物是具

有假C2/m空间群的P211α对称结构D

杨光明等[的认为，天然产出的硅铁:铀矿族矿物

时5 CCDX射线单晶衍射仪JIll:�)�的衍射数据在仨rl

易空间中[∞1J方坷的投w眩，h中/;=2且为强衍射点，

所有的h + k =2n + I为弱衍射点
Fig.5. Re句rocnl s阿'S viClVcd do\'/ß [∞1]， It叫=2n

being �tr.∞吕，h+k=2n+ll>r，jl1g，，"�uk. 

的真空间群为C2Im，而人工合成的是P21/α。但从

目前的研究成果来看，并非完全具有这样的规律。
在本次测定中，仔细分析了产于白云鄂博的晶

质了过街矿的衍射数据，通过对衍射数据的观察，
我们注意到，衍射数据中对于hkJ.具有指标为65
1，922，236，432，924，1233等弱的衍射(图5)，
其Uô可达8-15([/ô > 3为可现察点) .这些指标
并不符合h+k=2凡的C心格子的衍射规律，尽管
这些衍射较明，但忽略它们并不可取。 在P21/α
结棉模型中，注.�到01和02，03和04，05和06

这三对氧原子的坐标极为接近 ， 如果说在极小的误
差范围内，把它们视为相等的话，结构就从P21/a

空间群变为C2/m 空间群。 事实上 C2Im 空间群
就是将本来位置相差极小的0102，0304，05由原
子作为同等位置而产生的结果(固的。 因此，造成
了C2/肌和P2j/a两种空闻群都能得到很好的结
构参数，但从结构精倍的角度和街射数据具有非 C

心桔子的衍射特征看，P21/α空间群结掏模型才能
反映真实的结构，而已立1m空间群结构则是在忽略
弱衍射点情况下用强衍射点精修的腐对称空间群
的平均结构。 这一结论与Miyawaki和恤险吐回且等

关于1吨eite的晶体结柑研究结论完全明，样。

由@

$8

8

8

白酒思

8@ 

88 
也 § 

a 

。1mP2/a 

白6 kE 1'2)1。和C21m两种模型中01-3的位n

(在P2)1。为即刻称西.C2/1'71为对称而)

Fig_6_ The 01-但site.5 ín tne P211 a 

创d C2/1n mudek. 
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最近我们用采自四川攀枝花快矿的硅铁锦矿

矿物，按与上述丁道衡矿相同的实验条件，也做了

结构精��。结果表明，衍射中元弱衍射点，其空间

群为C2/m(有关成果拟另文报道)。 由此，我们

认为，不论是C21m还是P2)Iα都可以是硅铁铀

矿亚族矿物的真空间群c

2.2 丁道衡矿的晶体结构特征

用范海福等(12)编写的超结构晶体结构解听
程序SAPI(Structure Analysis Programs with InteUigent 

conlJ:ol)对衍射点进行分析，结果表明，该矿物的
衍射数据具有h + 11 "" 2n 的腐 对称衍射规律， !!P 

h + k =2n为强衍射点，所有的h + k = 2n + 1为

弱衍射点(固5)，对比两个结构模型可以清楚地

发现，P211a和C2Im结构除了01，02， 03的位

置外，Cl位置的坐标也有明显的不同。在P21la
结构模型中诙位置出现很小的偏离，其结果是使

在原C2/m模型中的特殊等放位置而变为一般

等效位置(表2)。其原因可能是成分中含有较高

的Ti，在该位置大部分Fe被Tí取代而发生的位

移，同时01-03在P211α结怕中由于原子坐栋的

偏移而呈现脱对称丽(国6)，因此，在衍射特征上

表现出h+/;-=.μ为强衍射点的脑对称衍射规

律。对子两种结构模型，虽然晶胞参数没有变，但
是对于P柿子来说，对称重复性为一个晶胞(图

7)，而对于C2/1n，由于存在真正的对称面，对称

参 考 文 献:

重复性只有P椅子的二分之一η 因此，富Ti和

Fe2+硅铁铮矿的结构可以认为是具有C2/m厨对

称空间群的P2l1α超结构，是一种表现为朋空间

群对称的超结构新类型。

口1m

到7 在P2(/o.和C2Im.两种模型中01-3的对称位置

Fig. 7. The 01-03岳阳in lhe P?IIα 

出XI C2Im. 1II创d局

3 结 论

通过结构分析及衍射数据消光规律统计，

丁道衡矿晶体结构的真空间群应该为P2]/a，

而 C2/ m 为 腐 对 称空间 群 。 结 构 属 于 具 有
C2/m脑对称空间群的P211α超结阔，是一种

表现为厨空间群对称的超结帕新类型。 为具

有结构新和成分占位新的天然晶质硅铁怖矿

亚族新矿物。
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扭扭 CRYSTAL STRU口1JRE OF A NEW MINERAL DINGDAOHENGfI耳(α)

口GUQ-wu1， YA.l'iG Gu吨，_rrùι拙Zhe-蜘矿， SI-II Ni-cheng1 ， 

XIONG Mingl， SHENG G缸l-Ú?， FAN Hai-fu .t 

(1αina Utri...，rsity of Ge臼den(Y'$( Beißng) ，伽如IJ lfXX阳， ωina.; 2_αina l1nivm由'y 0] CeI1'ciencts (Wuhan). 
W，Jwn 430创'4， αina; 3.σItflIJdu. lrnti，础c! Ceclogy∞1} Millaal J?"，，，，，�慧• chmf!dIL tiJ∞82 O，inn; 

4.1".出Ule <f Ph.，.i口. Chì阳. Acad."，y c! &imres， ß，薛ng 1αlO&O， Chi"..) 

Abstrnct; Ding也het1gi钮-(Ce) (L'M CI\.'MMN 2005-014) is tl ncW mínernl of theαlevkùrite伊up founù in Ibyun ol坤，

Inner Mongolia，αrina. 'lhe chemical formula of the sarnple is C� F� Ti3 Si4 (丛. Crystals are monoclinic with山山吨ell

pardlIleters a = 1 . 34656( 15)酬， b =0.57356(6)nm， c = 1.10977(12)nm，卢=1∞.636(2沪， V =0.84239 (16)nm3 

<U1d Z = 2. The如此tures of Dingdaohengit←( Ce) wcre refìncd with sp3ce伊up P2tl a and C2/ m. l.ea<;!呵Ußl'es

refìnement results showed that !xJth struClur苗1 model� of Dingòaol!e吨ite-( Ce) al.'e vely good， R1::: 0.027 with P21/ a and 

Rl胃Q. 021 with C21 m. In order \0 iIlustmte Ihe relarionshíp bflt飞暗m 飞he two spac巳 groups P2J/ a and C1I肌， the 

distrihuliun of dilllaclíon im也随iti臼were inspected. Pseudo-elC!Ínction was fOUIld thêlt reflec山ω咱也h +Ic =2n are句rstell卜

atically 51ro吨， I\'hile Ihosc with h + Ic = 2π+1 a:re we此. By neglecli吨S�嘻tematically weak (h→k =2n + 1) reflectÎon� the 

space group ùecame C2/凡1t is concludeù吐血t ùle cry:;tal structure of Din昌daohengite- ( Ce) Îs且tmpersUUCll.lre训.th spa(;e 

gl'OUp P211 a. 1t poss民S回pseudo 5yntmCtry ∞口'CSponclingωthc 5pace group C2I m . 

Key words:Di鸣;daahengite-( Ce) ; cryst�l strucl:uTe; s归ce g<<l\1p; superslmcture 




