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CTPYltTypa бабингтонита, FеЗ+Fе2+Са2Si 5Оi4 (ОН), Рl, а= 12,18 (1), Ь=6,68(1), 
с=7,50 (1) А, t;t=93°59' (5), ~=112019' (5), ')'=86°3' (5), определена и уточнена до 
R=5,9%. Rонформация тетра~дричеCItих цепей Б бабингтоните с периодом Б пять 
тетраэдров существенно Отличается от цепей в родоните. Три тетраэдра в цепи 
(Si2, Si3, Si4) образуют (ШОЛУI<ОЛЬЦО», с.нреШIенное сильной водородной с.вязью. На
ТИОНLI размещены упорядоченно, в ОItтаэдре Fe1-Fy2+ (2, 15 А), Б ОItтаэдре 
Fe2-Fe3+(2,04 А), в октаэдре Са1-Са (2,40А) и в 8-веРШИННИ1tе Са2-Са(2,4.8 А). ОТ
ltЛонения от центросимметричнос.ти 8aItЛючаютс.я Б с.ДБигах HeItOTOPblX атомов на 

расстояния до 0,1 А от с.имметричных положений. 

Большое сходство химичесн:ого состава и размеров элементарной ячей
ки бабингтонита и родонита (Mn, Са)5SiДi5, РI, а=12,234, Ь=6,707, с= 
=7,682 А, а=93058', ~=111°32/, "{=85015/ [1] позволяло предполошить 
[2_5], что структуры этих минералов весьма бли3I{И или идентичны. 

Кристаллы бабингтонита из Норильского месторождения получены от 
Э. Н. Елисеева. Два химичеСRИХ анализа этого бабингтонита [9] можно 
приближенно представить в виде Са2Fе2+FеЗ+SiДн (ОН), примеси Mg, MJl, 
Al к октаэдричеСRИМ Rатионам и Al к тетраэдричеСRИМ не превышают 0,1. 

Кристаллы измерены на дифрактометре ДРОН-1, переоборудованном 
ДJIЯ МОНОI<ристаллов. При предварительном фотографическом изучении 
отобран МОНОRристалл призматичесной формы О,05ХО,08ХО,15 мм, вытя
нутый в !Направлении, БЛИЗRОМ JI: оси с. Размеры ячейки определены на 
МОК"1' Интенсивности оноло 3000 узлов измерялись по методу перпенди
RУЛЯРНОГО ПУЧI<а и CU-СI{анирования на МоК" с Zr ~-фильтром. 

При вычислениях :и:спользовались RомплеRСЫ программ Р-4 и Р-70 Тар
нопольского и Андрианова [7,8]. Применялись атомные фаRТОРЫ рассея
ния по [9] С попраВI<ами на аномальное рассеяние по [10], поглощение не 
учитывал ось из-за малого размера нристалла. 

На рис. 1 схематичесни изобрашены наиболее сильные ПИIШ фУНIЩии 
Патерсона для бабингтонита. 3аметно большое сходство и даже соnпадение 
многих сильных пИIЮВ при сравнении с родонитом [1-5]. Однано ПОПЫТRа 
использовать н:оординаты атомов Mn и Si родонита в начестве начального 
приближения для бабингтонита приводила R невовможному R =80 % [11]. 

ФУНRЦИЯ Патерсона содержит многочисленные ТРОЙНИ ПИI{ов [12], в том 
числе HeCEOJ!ЬHO вырожденных (с начальным пиком) . ИСПОЛЬЗ0вание ре
комендаций «теоремы о тройкаХ» [12] танже не приnело н решению CTPYI{
туры - R-фаI{ТОР, равный 50-55 %, не улучшался при последующих сип
'l'езах Фурье. 

На рис. 2 и 3 представлены результаты статистичес,кого ивучения обрат
ного пространства. Согласно рис. 2, статистина F2 носи'I' ЯрRО выраженный 
сверхцентричный хараЕтер. TaR, пара:иетр Р равен 0,54 для рефлеI<60В JI 

интервале S 0,3-0,4 (теоретичеСI<ие величины 0,637 дЛЯ РI и 0,785 дЛЯ Р1 
[13]). Сильные осцилляции на графине Вильсона (рис. 3, 2) :и: вспомога
тельном графике Родщерса (рис. 3, 3) еще больше, чем предполагаемые 
з.'еоретичеСRИ [i2] для случая сильных Rорреляционных связей в положе-
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Рис. 1. СхематичеCItoе изображение наиболее сильных ПИRОВ фунrЩИИ Патереона 
ДЛЯ бабингтонита в проенции ВДОЛЬ оси Ь 

Первое число - ОТlIосительнал величина маНСJlмума, второе - RООРДИllата у в сотых долпх Ь 

I z s z 

Рис. 2. Графш\ статистичещого распределения F2 
RрестИ1!И - вначеllИП для интервала S 0,8-0,4, НРУ,НRИ - длл всех отра,неЮIIt. Р1 и рУ - ТСО

ретичесиие иривыо ПО ["J 

ниях атомов, не связанных симметрией. Градуировна высот пиrюв функции 
Патерсона поназала, что 10 паи более сильных пинов, соответствующих 
вонторам между I<атионами, имоют нратность 8, I\ратности ПИl\ОВ натион -
l\Ислород достигают 12, тю< что ПРОЯВJIеIIие ПИIЮВ натион - I\атион нратно
сти 1 и 2 представлялось маловероятным. 

На рис. 4, 5 выделены 18 атомов Fe, Са и Si, приходящихея на ячеЙI<У. 
Помимо обозначенпой системы псевдоцентров, связывающих достаточно 
точно все 18 атомов, можно наметить десятI\И систем центров, связываю
щих 8 и больше тяжелых атомов. При таном обилии псевдоцентров приме
нение «теоремы о трОЙI<ах» приносит CI{Opee вред, нан в случае с родони
том [8], чем пользу. 

ПРИ ОТЫСI{ании исходной модели после ИСКЛIOчения nиков, отстоящих 
от начала на расстояниях меньших 2,5 А, построена функция минималива
цИИ М16 дЛЯ Р1 [14]. В l{ачестве IШIOчевых использовали наиболее сильныe 
nИl\И l{ратности 8; 15 ПИI<ов фУНIЩИИ М16 занимали npиемлемые ДJIЯ ка,.. 
тионов положения. При использовании этой модели каЕ начальной (R=., 

З* 7st. 
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Рис. В, Срап:в:е:в:ие расположения натионов в ячейках бабингтонита 
(сплошные I<РУН{I{И и линии) и родонита (nyв:ктиры) 

IIчеЙRИ выбраны в аналогичной YCTaHOBI\e, раВЛИЧИII в параметрах: ячеЙIШ не учитыпаЛИСI>. 
обовначены Rоординаты у в сотых долях ь 

/j Т/ г' г 

Рис. 7. Сравнение I(онформации I<ремню{ислородных цепей бабингтонита и родонита 
ПроеllЦИЯ вдоль Ь - а, б, б'; проенция вдоль а - в, 2, г'; а, д - бабингтонит; б, 2 - родонит 
при TaROM располоmении цепей, IIDгда полощеНИII 8i в цепи РОДОlIита могут быть наиболее 
точно совмещены при сдвигах: с ПОЛDшениями 81 в бабИНl'тоните; б', г' - перевернутые цепи 

родонита 

большой близости раеположенин Юl.тионов в цепнх двух структур располо
жение атомов О и нонформационные особенности цепей (сочленение поли
эдров и их взаимные повороты) резно различаютсн для родонита и бабиlП'
товита (рис. 7 и табл. 3 для тетраэдричесних цепей). Расстояния Si-O 
(табл. 2) изменяются в весьма mироних пределах 1,56-1,68 А для модели 
РI И 1,54-1,72 А дЛЯ Р1. В этом смысле модель Р1 предпочтительнее, 
одна!{о необычные сочленения 8i-тетраэдров, при ноторых расстояния мо
СТИI{ОВОТО I\ислорода от двух атомов 8i рез!{о различаютсн, встречаются в 
обеих :моделях струнтуры (табл. 2). 

В табл. 4 приведев списо!{ I{атио:iIов, с Iюторымисвязаны атомы О. Че
тыре Rатиона СТРУI{ТУРЫ разнятся по химизму или валентности или КОО:Р-
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Таблида 1 

Rоордпнаты атомов ДJUI двух моделей бабингтонита 

= 
Рl Рl 

х I у I z 
J 

в х I у 

J 
z I в 

Fe1 0,3563 0,0596 0,4476 !{},75 (2) 0,3562(1) '0,О{Ю2 (1) '0,4496(2) 0,77(1)' 

Fel' !(},6434(1 ) 0,9384(2) 0,5478(2) 0,73(2) 
Fe2 0,7653(1) (},1844 (2) (),3062 (2) 0,61 (2) 0,7645(1) 0,1839 ('1) Q,3117 (2) 0,69 (1) 

Fe2' 0,2364(1 ) 0,8165(2) 0,6828(2) 0,57 (2) 
Са! 0,0571 (1) 0,1453 (3) 0,3392(3) 0,81(3) 0.0583 (1) 0,1430(2) 0,3395(2) 0,86(2), 

Са!' .Q,9404 (1) 0,8592 (3) 0,6590(3), 0,80(3), 
Са2 0,4804(1) 0,30179(3) 0,2170(3) О,а4(3) 0,4793 (1) 0,3037 (2) '0,2172(2) 0,87 (2)' 

Са2' 0,5217(1) 0,7009(3) 0,7820(3) 0,86(3) 
Si1 0,3099 (2) 0,5768(3) 0,3484(4) 0,42(3) 0,3131 (1) 0,57054(2) 0,3524(3) 0,55 (2) 

Si1' 0.6835(2) 0,42.72(3) 0.6431(4) а,48(3) 
Si2 0,0546(2) 0,6571 (3) <0.2706(4) 0,5Q(3) 0,0532(1) 0,6594(2) 0,2657 (3) /0,59(2) 

Si2' 0,9487 (2) 0,3382(4) 0,738&(4), 0,55(3) 
Sii3 0,8362(2) ,o,g.g39 (3) 0;0095(4) 0,50(3) 0,8355(1) 0,8940(2) 0,0081 (3) 0,00 (2) 

Si3' 0,1651 (2) 0,1067 (4) 0,9!t23(4) 0,50(3) 
Si4 О,7144 (2) 0,6886(4) 0.2267(4) 0,51 (3) 0,7132(1) 0,6&93(2) 0,2265(3) 0,56 (2) 

Si4' 0,2877 (2) 0,3093(4) 0.7739(4) 0,53(3) 
Si5 '0,4443(2) 0,7935(3) 0,1396(4) 0,54(3) 0,4449(1) 0,7905(2) 0,1384(3) '0,51 (2) 

Si5' 0,5546 (2) 0,2125(3) ~,OO34(4) '0,44(3) 
01 O,3713~5) 0,6260(10) 011965(11) 0,69(8) '0,3702(3) '0,6275(6) 0,1911 (8) (),85 (6) 

01' 0,6302(5) (),3721 (10) 0,8145(12) 0,75(9) 
02 0,3813(5) 1Q,3675(Ю) 0,4318(12) 0,91 (9) 0,3796(3)' 0,3661 (6) 0,4299(7) О,71 (6) 

02' А6222 (5) О,6384 (9) 0,5715(111 0.57(8) 
03 0,3334(5) 0,7582(9) (),5225 (11 ) 10,42(8) 0,3378 (3) 0,7545(6) 0,5207(8) 0,73(6) 

аЗ' 0,6570(5) 0,2491(10) 0,4796 (12)· 0,68(9) 
р4 О,17:И (5) (),5619 (10) 0.2389 (i2} 0,75(9) (),1711 (З) 0.5635 (6) 0,2390(8) '0,82(6) 



Т а б л и ц а 1 (продолжение) 

РI pt 

х I у I z I в х I у i z I в 

04' 0,8308(5) О,4345 (10) 0,7635(Щ 0,65(9) 
05 <J,0755 (5) 0,8171(9) 10,4469 (11) 0,68(9) 0,0801 (3) 0,8150(6) 0,4509(7) 0,79(6) 

05' 0,9168(5) 0,1854(9) J(),5470(11 ) 0,44(9) 
06 (),9849 (6) 0,4644(10) '0,2869(12) 0,92(9) 0,987'1(4) '0,4655(7) 0,2889(8) 0,89(6) 

06' 0,Q108(5) 0,5322 (10) Ю,7089 (12) Q,16(9) 
07 0,7417(5) 0,7453(10) Ю,'0360 (12) Ю,80(9) 0,7366(3) 0,7489(6) 0,0039(8) 0,00(6) 

07' 0,2682 (5) 0,2474(10) 0,9681 (12) 0,76(9) 
08 0,8577(5) О,081О(9) 0,1898(12) 0,72(9) 0,8573(3) 0,082Н6) 0,1618(8) 0"7&(6) 

08' .0,1431 (5) 0,9173(10) 0,8464(12) 0,72 (9) 
09 0,7951 (5) 0,9389(10) 0,7852(12) 0,76(9) {),7982 (3) 0,9436(6) 0,7895(7) 0,88(6) 

09' 0,1996(5) '0,0515(10) 0,2040(12) 0,85(9) 
010 0,7789 (5) 0,4764(10) !(),301О(12) 0,71 (9) 0,7789(3) 0,4794(6) 0,3017(7) 0,68(6) 

010' 0,2206(5) 0,5169(9) 0,6974(11) 0,64(9) 
011 0,7581 (5) 0,8739(10) 0,3815(12) 0,70(9) '0,7554(3) 0,8752(6) 0,3837 (7) 10,62 (5) 

011' 0,2467 (5) Q,1262(iO) 0,6154(11 ) 0,82(9) 
012 О,57()9(5 ) J(),6592 (10) 0,1474 (11) 10,75(9) <J,5683 (3) '0,6615 (6) 0,1429(7) 10,56 (5) 

012' 0,4343(4) 0,3379(8) 0,8612(10) 0,24(7) 
013 0,4737 (5) 0,9658(9) 0,2975 (11) \0,54(8) 0,4752(3) 0,9734(6) 0,2973(7) 0,74(6) 

013' 0,5227 (5) 0,0182(9) 0,1028(11) 0.,57 (8) 
014 0,3878(5) 0,8405(9) 0,9218 (11) 0,53 (8) 0.3853 (3) 0,8430(6) 0,9175 (7) 0,84(6) 

014' 0,6173(5) 0,1562(10) 0,0877(12) (),72 (9) 
015 '0,9648(5) ,0,7735(10) ОЩ48(12) 0,83(9) 0,9672(3) 0,7164(6) 0,0098(8), !Q,82(6) 

015' Q,0301 (5) 0,22:IO(Ю) 0,9326(12) 0,77 (9) 
Н 0,891 (8) 0,463(15) 0,277(16) :3,3(1,8) 



Таблица 2 

Межатомпые расстолнил 

Fe1 
Fe1 (Р1)I Fel'(Pl) Fe1(Pf) 

Fe1-02 2.,118(7) ;2,067(7) 2,107(4), 
Уе1-03 2,;1921(7) ~4~7) 2,195 (4) 
F~1-09' Q,004(B) '2,004 В), Q,009(4), 
Уе1-01>1' 2,171'(9) 2,21&(9) 2,184(5) 
Fe1-013 2,-178(8)' 2,2>22 (8) 12,197 (5)\ 
Fе1-01З' 2,194(В) 12,190 (В) 2,195 ( 4) 

Ср. 2,,153 2,150 ~,151 

Fe2 
Fe2(P1) Уе2'(Р1) Fe2(P{} 

[i'c2-03' 2,19:1 (8); 1,993 (8) 2,004 (В) 
Fe2-05' 2.01 В (В) 2,065 (В) 12,000 (4)\ 
l"e2-08 1,867 (9) 2,О30(9) 1.,94б(6} 
Fe2-010 1,973(7) 2,038(7) 2,003(4) 
Уе'2-011 2.204(7) 2,187 (7) 2,,188 (б) 
Уе2-014' '1,915 (6) 2,014 (В) 1,967 (4) 

Ср. 2;028' 12,054 Q,,038 

Са1 
Са1 (Р1) Са1' (Р1) Саl'(РО 

Саl-05 2,355 (7) 2,348(7) 2,300(5) 
Саl-05' 2,717 (9) 2,691 (9) 2,708(6 ). 
Са1-0В е,250 (7) 2,292(7) 2,267 (5) 
Саl-08 ~,314(6) 2.,359 (В) 2.,334(4) 
Саl-09' 2,300 (О) 2,329(9) 2,330(6) 
Саl-011' 2,429(6) 2,379(6) 2,407(4). 
Са1-015 .3,054(7) 3.033 (7) 3,042(5) 
Саl-01..5' 3,013 ('10) 3,105 (10) 3,045(6) 

Ср. 2,400 Q.,399 2,4Ш (2,574)/ 

Са2 

.Са2(Рl) Са2'(Рl) Са2(Р1) 
Са2-01 е;409(7) 2,462 (7): 2,438(5) 
Са2-02 2,3tю(ю) 2.,348 (9) 2,354(6) 
Са2-03' 2,3r12({j) ,2,385 (6) 2,354(4)-
Са2--07' 2,5е9 (6) 2,635(6) 12,599 (4), 
Ca2~012 2,823(8) (l,902 (7)· 2.,006 (5) 
Са2-012' 0,523(8)' 2,598(9) 2,555(6) 
Са2'-О13 2,418'(7) 2,24!2'(7) 2,336 (5') 
Са2-014 е,37В(8) 2,371 (8) 2,376 (5) 

Ср. 2,474 2,505 12,485 

ВН 
SИ(Р1) 8Н' (Р1) 8ЩРf) 

8Н-01 1,В49 (10) 1,721(1'0) 11,680(6): 
8Н-04 11,561 (В) ,1,668 (6) 1,607(4) 
8i1-02 11,622 (7) 1:,576(7) r1,593 (4) 
8Н-03 1,671 (7) d,OOl (8) 1,630(5 ) 

Ср. :1,626 1,641 11,628 

8i2 
8i.21(P1) 8iQ' (Р1) Si2(P1) 

8i2-04 ,1,6е1 (8) 1,004(8) 1,610(5) 
8i2-015 1,1357 (8)' 11,619(8) .1.,647 (5) 
8i2-05 d,592 (8) 1,636 (8) '1,618 (5) 
8i2-06 1,В27 (8) ,1,В16о(8 ) d,626 (5) 

Ср. 1,624 1.1,619 1,В214 

8iЭ 
8iЗ(Рl) 8i31 (Р!) 8i3(P1) 

8i3-015 11.619 (6) 1,672(7) 1.644(4) 
813-07 1,648(8) 11,691 (В) 1,В73 ~5) 8i3-0B 1,633(8) 1,580~8) 1,607 5) 
813-09 ,~,6Щ (9) i1.,540 9) 1,574(6) 

ер: ijf,625' 1,621 d,625 



Бi4-07 
Si4-012 
Si4-010 
Si4-011 

ер. 

Si5-0'12 
Si5-01 
Si5-013 
Si>5-014 

ер. 

06-И 
I-I-ОЮ 

Т а б л и ц а 2 (продолжение) 

Si4 

Si4(P1) 
tl,663 (10) 
1,&33 (6) 
11,598(7) 
:1,600(7) 
\1,624 

Si5(Pl) 
11,71,2 (7) 
1,651 (8) 
,1,546 (7) 
1,551(8) 
1,615 

Si5 

Si4'(P1) 
1,648(10) 
\1,664(6) 
1,'583(7)' 
11,606 (7) 
'1,625 

Si5' (Р1) 
11,632(6) 
1.,604(8)1 
1,665 (7) 
11,612 (8) 
1,628 

Водородная связь для модели Рl 

1,13 (10) 06-И-ОЮ 
.1,44(11) Si2-06-H 

Si4(PI) 
,1,,657 (7) 
11,64б(4) 
1,500(4) 
1,515 (5)1 
11,627 

Si5(PI) 
11,670(4) 
:1,627 (6) 
i1,f:Ю2(5) 
1,581 (5) 
1,620 

167 (6) о 
121 (7)0 

Таблица 3 

Характеристика Si-цепей бабингтонита и родонита 

Si 

r1 
2 
.3 
4 
б 

1 
2 
3 
4 
5 

Р1 
2,М8(4) 
3,032(4) 
3,036(4) 
3,131 (4) 
3,1,43(5) 

135,7 (5) 
135,5 (6) 
133,2(4) 
138,7(4) 
'144,5(4) 

124,5 (4) 
136,0(4) 
15>5,2(4) 
167,2(4) 
175,5 (3) 

Расстолнил Si-Si 

бабингтонит 

Р1' 
3,048(4) 
2,981 (4): 
3,040(5) 
3,083(4) 
3,149(5) 

'Углы Si-O-Si 

137,4(5) 
129,8(5) 
130,9(4) 
138,8 (3) 
142,6 (4) 

'Углы 0-0-0 

122,0(4) 
134,5 (4) 
155,0(4) 
166,5 (4) 
176,0(3) 

Рl 
2,992(3) 
3,011.(3) 
3;Q45(3) 
3,105(3) 
3,143(3) 

136,7 (3) 
132,6 (3) 
132.,1 (2) 
139,0(2) 
143,5(3) 

123,2,(2) 
135,5 (2) 
155,51(2) 
167,0(2) 
175,8(2) 

родонит 

Р{ 

3,003 
3,,058 
13,0014 
3,1126 
,3,096 

130,3 
137,2 
130,2 
146,0 
138,3 

'153,0 
1'61,7 
144,5 
1172,7 
1159,7 

динации, и соответственно все 15 атомов О таюке оназываются разными по 
кристаллохимичеСI\ОМУ положению. Этим обс,тоятельством можно объяс
нить тироние I{олебания расстояний, наличие ны{оторых Si - Омоет, более 
норотких, чем Si-О"опц, несбалансированность связей Si-O-Si. 

Для всех атомов О при попснах Н-связи оцеllивались суммы кратностей 
(валентностей) связей с натионами по методу Донней и Альманн [16]. 
Эти суммы равны для 06 1,36-1,38 и для 010 1,61-1,63 (без учета Н-свя
зи). Для остальных атомов О они близни J{ 2 (табл. 4). Наиболее значитель
ные отш!Онения 01' 2 часто сопровождаются неоБЫЧllО короткими расстоя
ниями между атомами О, не связанными с одним натиоиом. 
02-012' =3,01 А, 02'-012=3,04 А при сумме l{ратиостей свя:з!));~,,:~:~;,.,~~, 
около 1,75 и 012 - 2,20. Аналогичиые укорочеиные ноитакты 
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Таблица 4 

Сумма 
Баланс валентностей нраТl{остей 

связей 

ДЛЯ рl 

04 8Н 8i2 e.,r:п 
01/ 8Н Si5 Саа ~15 
071 Si3 Si4 Cas' 12-Д4 
015 Si2 вш ""Са'6"'"" · .... ,'с';;;"", .. 

2,01 
012 Si4 Si5 ""Ca~"'"'' ""ca'~r'''''' 2,20 
06 Si2 Са6 Н 11,111 
010 Si4 FeH Н 11,901 
02 Si1 FoH Саа '1,75' 
09 Si3 Fe2+' Са6' ~,93' 
014 Siб FeH ' Сав 1,96 
08 8i3 FeH Са6 12,00 
05 Si2 FеЗ+' Саа Са6' 12,03 
013 ВiБ Fe2+ Fe2+' Саг 11,90 
03 SИ Fe2+ Fe8+' Саа' 2,00 
ОН Si4 Fe2+' Fe3+ Саа ' 1.92 

ми О ПОРЯДI{а 3,0-3,1 А отмечаются для пар 07-014', 07'-01.4, 06-06', 
04-015', 04'-015. 

Автор благодарит Э. Н. Елисеева, предоставившего для изучения I{РИ
сталлы бабингтопита, Л. Г. Латышеву, припимавmyю участие в измерениях 
ltристаллов и 10. И. Смолина за полезное обсущдение реЭУJIЬтатов. 
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