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Методом рентгеноструктурного анализа уточнена кристаллическая структура исследуемого ор-
топироксена. Уточнены кристаллоструктурные параметры: a=8.7934(4), b=5.1884(3), c=18.2320(9)Å; 
V=831.81(7)Å3; T=296(2)K; 3

. /308.3 смгdвыч = ; ;822)000(;8 == FZ  µ=1.74мм-1; простр. гр. Pbca, 

интенсивности 9971 отражений измерены на дифрактометре APEX-11. [ ] ,028.0)(2 22 => FFR σ  

075.0)( 2 =FRω  для 1233 независимых ненулевых отражений. Химический состав уточнен в виде 

6220.080.0 )( OMgSiFeMg . В структуре колонки 
6MgO  - октаэдров с 62OSi  цепочкой создают структур-

ную единицу с составом −4
2622 |)(| OSiMg . Из последнего формируется гетерогенный каркас с соста-

вом −2
62OMgSi . В пустотах каркаса располагаются )( 20.080.0 FeMg -атомы, которые с мостиковыми ки-

слородами вокруг себя создают искаженный октаэдр. В Si-тетраэдрах и Mg,(Mg,Fe)-октаэдрах значе-
ния валентных углов и длин связей соответствуют идеальному тетраэдрическому 041.109  и октаэд-
рическому 097.89 значениям. Углы между мостиковыми кислородами 

666 OOO ′′−′−  и 555 OOO ′′−′−  в 

цепочках 1Si  - тетраэдров равны 138.90 и 160.70 соответственно. 

 
Усовершенствование методов изучения 

строения кристаллов позволяет в широком 
масштабе уточнить структуры породообра-
зующих минералов. На раннем этапе рентге-
ноструктурного анализа основным объектом 
исследования структур кристаллов были 
цветные минералы с мелкими металлически-
ми катионами, в том числе клино- и ортопи-
роксены (Morimoto et al., 1988; Morimoto, 
1989). До сих пор установлено около 80 раз-
новидностей пироксенов. Эти минералы все-
гда были в центре внимания многих исследо-
вателей – минералогов, геохимиков, петроло-
гов, кристаллохимиков и физико-химиков. В 
структурах пироксенов металлические катио-
ны различного размера и заряда в широком 
диапазоне создают изоморфное замещение 
(Yang, Chose, 1995; Nestola et al., 2006). Це-
лью настоящей работы является уточнение 
структуры исследуемого ортопироксена, вы-
явление изоморфной смесимости и скрытых 
закономерностей между составом, структурой 
и условиями кристаллизации магмы. 

Для рентгеноструктурного анализа были 
отобраны монокристаллы ортопироксена из ги-

пербазитов офиолитового комплекса Кяльбад-
жарского района Азербайджанской Республики 
(из коллекции акад. А.Д.Исмаилзаде) размером 

10.010.010.0 ×× мм3. Уточнены кристаллост-
руктурные параметры: a = 8.7934(4), b= 
=5.1884(3), c = 18.2320(9)Å; V = 831.81(7)Å3; 

;/304.3 3смгdвыч = ;822)000(;8 == FZ  
174.1 −= ммµ ; простр. группа Pbca и измерены 

интенсивности 9971 отражений на автоматиче-
ском дифрактометре APEX-11, CCD αMoK( - 
излучение, графитовый монохроматор; θω /  
сканирование, область сбора данных по :θ  

;4.282.2 0−  интервал индексов отражений  
2526;77;1212 ≤≤−≤≤−≤≤− bkh ). Учет 

поглощения рентгеновского излучения прове-
ден полуэмпирически. 

Структура ортопироксена определена 
прямыми методами, координаты атомов 
уточнены полноматричным методом наи-
меньших квадратов в изотропном (табл.1) и 
далее в анизотропном приближении (табл.2). 
При уточнении структуры были использова-
ны 1259 независимых ненулевых отражений. 
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Окончательные факторы расходимости 
[ ] ,028.0)(2 22 => FFR σ  075.0)( 2 =FRω  для 

1233 отражений. В результате определения 
структуры уточнен химический состав мине-
рала: 6220.080.0 )( OMgSiFeMg , т.е. в позиции 

2M  атом магния изоморфно замещается 
атомом железа. 

В структуре пироксенов из 6MgO -

октаэдров и 4SiO -тетраэдров формируется 
два энантиоморфных родоначальных струк-
турных минала (Чирагов, 2002) (рис.1а) с со-
ставом −6

24 )(SiOMg . В результате их поли-

меризации 6MgO -октаэдры превращаются в 

колонку, а 4SiO  -тетраэдры – в пироксеновую 

цепочку 62OSi , из которых образуется струк-
турная единица – октаэдрическая колонка, с 
двух сторон связанная тетраэдрической це-
почкой, при этом состав принимает вид 

−4
2622 )( OSiMg  (рис.1б). Последняя харак-

терна для структур орто- и клинопироксенов. 
Из двух структурных единиц формируются 
структуры клинопироксенов, а из четырех – 
структуры ортопироксенов, в результате об-
разуется гетерогенный каркас с составом 

−4
2622 )(4 OSiMg  или −2

62 )(24 OSiMg . По-
следний соответствует составу классического 
тетраэдрического каркаса, где соотношения 

6:30:)( =+ SiMg  или 2:1 . В пустотах сме-
шанного каркаса располагаются атомы 

)(2 20.080.0 FeMgM −  и координируются шестью 
мостиковыми кислородами гетерогенного 
каркаса (рис.2). На основе координат атомов 
(табл. 1) вычисленные значения межатомных 
расстояний и валентных углов представлены в 
табл. 2. В структуре атомы кремния распола-
гаются в двух различных кристаллографиче-
ских позициях. В 1Si -тетраэдре наблюдаются 
два межатомных расстояний OSi −1 , равных 
1.600 и 633.1 Å, два расстояний OSi −1  с 
мостиковыми кислородами 62OSi  - цепочек – 

679.1  и 681.1 Å, среднее значение – 
648.1)( 1 =− срOSi Å. Значения валентных уг-

лов, образованных мостиковыми кислородами 

тетраэдрической цепочки ,1 OSiO −− находят-
ся в пределах 00 14.11188.104 − , шестой угол 
между свободными кислородами и кремнием 
больше и равен 025.117 , среднее значение 

0
1 47.109)( =−− cpOSiO . Подобная законо-

мерность наблюдается в значениях длин свя-
зей и валентных углов в 2Si -тетраэдре, где 
два межатомных расстояний OSi −2  соот-
ветствуют 1.592 и 616.1 Å, а два расстояний – 
1.643 и 661.1 Å, среднее значение – 

628.1)( 2 =− cpOSi Å. При рассмотрении ва-
лентных углов можно заметить, что один угол 
больше и равен ,47.117 0 а остальные углы 

OSiO −− 2  – в пределах ,11358.105 0−  сред-
нее значение – 0

2 35.109)( =−− cpOSiO . По 
значениям межатомных расстояний и валент-
ных углов атом Mg, расположенный в 1M  
позиции, отличается от (Mg,Fe) атомов, рас-
положенных в 2M  позиции. Последний по-
лиэдр более деформированный. В 6MgO -
октаэдре длины связей OMg −  находятся в 
пределах 153.2003.2 − Å, среднее значение 
равно 065.2 Å, а значения валентных углов 

OMgO −−  – в пределах 077.9659.81 −  при 
среднем значении 097.89)( =−− cpOMgO . 

В искаженном 6),( OFeMg - октаэдре че-
тыре межатомных расстояний OFeMg −),(  на-
ходятся в пределах 114.2007.2 − Å, а два дру-
гих соответствуют 2.301 и 2.400Å, среднее 
значение ( )[ ] 156.2, =− cpOFeMg Å. Значения 
валентных углов изменяются в больших преде-
лах, т.е. 01.1118.69),(

0

−=−−< OFeMgO , 
среднее значение [ ] 096.89),( =−− cpOFeMgO . 
Средние валентные углы в тетраэдрах 

cpOSiO )( −−  и в октаэдрах cpOMgO )( −−  и 

[ ]cpOFeMgO −− ),(  соответствуют идеальному 

тетраэдрическому 041.109  и октаэдрическому 
097.89  значениям соответственно (табл. 2). 

В −1Si  и −2Si тетраэдрах и −Mg  и ),( FeMg -
октаэдрах среднее расстояние (O-O)ср равно 
2.689 и 635.2 Å, 917.2  и 035.3 Å соответст-
венно. В пироксеновой цепочке угол 

161 iSOSi ′−−  равен 127.490, а угол 
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0'
252 133=−− SiOSi , соответствующий угол в 

клинопироксене 161 iSOSi ′−−  составляет 
136.30 (Ширинова и др., 2010). Углы между 
мостиковыми кислородами 666 OOO ′′−′−  и 

555 OOO ′′−′−  в цепочках 1Si -тетраэдров рав-
ны 138.90 и 160.70. Углы между мостиковыми 
и свободными кислородами следующие: 

0'
363 6.134=−− OOO , 0'

361 3.131=−− OOO  и 

,7.166 0'
454 =−− OOO 0

452 6.117=−− OOO  (рис. 3). 
В клинопироксенах (Ширинова и др., 2010) 
соответствующие углы между мостиковыми 
кислородами 111 OOO ′′−′−  тетраэдрической 
цепочки равны 165.40, а углы между мостико-
выми и свободными кислородами 

313 OOO ′′−−  и 213 OOO −− тетраэдров – 161.60 

и 115.70 соответственно.  

 
 Таблица 1 

  
 Координаты атомов (×10-4), эквивалентные тепловые параметры U(eq) (×10-3)  

и анизотропные температурные параметры (U) (Å2×10-3) в структуре ортопироксена  
с формулой 6220.080.0 )( OMgSiFeMg  

 

Атомы x y z 
U(eq), 

Å U11 U22 U33 U23 U13 U12 

Si(1) 
Si(2) 

Mg(1) 
(Mg,Fe) 

O(1) 
O(2) 
O(3) 
O(4) 
O(5) 
O(6) 

3372(1) 
6583(1) 
3461(1) 
5153(14 
3382(1) 
6609(1) 
4849(2) 
4966(2) 
7751(2) 
3052(2) 

1982(1) 
474(1) 
-352(1) 
3570(20 
1961(2) 
347(2) 

3090(2) 
421(2) 
-741(2) 
-069(2) 

5266(1) 
2714(1) 
3759(1) 
3777(6) 
4370(1) 
1828(1) 
5669(1) 
3106(1) 
3027(1) 
5531(1) 

17(1) 
17(1) 
15(1) 
22(2) 
20(1) 
20(1) 
22(1) 
20(1) 
20(1) 
21(1) 

18(1) 
18(1) 
16(1) 
23(1) 
22(1) 
22(1) 
23(1) 
19(1) 
23(1) 
22(1) 

17(1) 
16(1) 
14(1) 
19(1) 
20(1) 
20(1) 
20(1) 
21(1) 
18(1) 
21(1) 

17(1) 
17(1) 
16(1) 
22(1) 
18(1) 
17(1) 
23(1) 
21(1) 
20(1) 
20(1) 

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

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

0(1) 
0(1) 
0(1) 
0(1) 
-1(1) 
-1(1) 
-2(1) 
0(1) 
3(1) 
-4(1) 

 
 Примечание. Расчет температурных параметров проводится по формуле: [ ]12**1122 2.....*2 UbakhUah ++− π .  

 
 
 

                            
 

Рис. 1. Основные структурные элементы: a – родоначальные структурные миналы, b – структурная единица 
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Таблица 2 
Межатомные расстояния d (Å) и валентные углы ω (град) в структуре  

ортопироксена с формулой 6220.080.0 )( OMgSiFeMg  
 

Связь d Связь d 
 

Si(1)-O(3)  
 -O(1)  
 -O(6) 

 -O(6)#1 
 (Si1–O)ср  

 
Si(2)-O(4)  

 -O(2)  
 -O(5) 

 -O(5)#3  
 (Si2–O)ср  

 
 
 

 

 
1.5999(12) 
1.6322(12) 
1.6791(12) 
1.6806(11) 

1.6479 
 

1.5923(11) 
1.6156(12) 
1.6442(11) 
1.6607(11) 

1.6282 
 
 

 
Mg(1) – O(4) 

 - O(2)#5 
 - O(3)#6 
 - O(1) 
 - O(2)#7 
 - O(1)#8 

(Mg(1)- O)ср 

 
 (Mg,Fe) - O(3)#2 

- O(4) 
- O(1) 
- O(2)#4 
- O(5)#3 
- O(6)#6 

 ((Mg,Fe)-O)ср 

 

 
2.0029(11) 
2.0202(12) 
2.0277(12) 
2.0502(12) 
2.1387(11) 
2.1529(11) 

2.0654 
 

2.007(12) 
2.046(12) 
2.071(12) 
2.114(12) 
2.301(12) 
2.400(12) 

2.1565 

Угол  ω Угол ω 
 

O(3) -Si(1)-O(1)  
O(3) -Si(1)-O(6)  
O(1) -Si(1)-O(6)  

O(3) -Si(1)-O(6)#1  
O(1) -Si(1)-O(6)#1  
O(6) -Si(1)-O(6)#1  

 (O-Si(1)-O) ср  
O(4) -Si(2)-O(2)  
O(4) -Si(2)-O(5)  
O(2) -Si(2)-O(5)  

O(4) -Si(2)-O(5)#3  
O(2) -Si(2)-O(5)#3  
O(5) -Si(2)-O(5)#3  

 (O-Si(2)-O) ср  
 

O(4) -Mg(1) –O(2)#5  
O(4) -Mg(1) –O(3)#6 

O(4) -Mg(1) –O(1) 
O(2)#5-Mg(1) –O(3)#6 

O(3)#6-Mg(1) –O(1) 
O(4) -Mg(1) -O(2)#7  

 

 
117.25(6) 
109.99(6) 
106.44(6) 
104.84(6) 
107.23(6) 
111.08(4) 

109.47 
 117.47(6) 
112.92(6) 
108.06(6) 
100.11(6) 
111.98(6) 
105.54(4) 

109.35 
 

 95.44(5) 
91.45(5) 
87.72(5) 
85.27(5) 
96.77(5) 
90.96(5) 

 
O(2)#5-Mg(1) -O(2)#7  
O(1) -Mg(1) -O(2)#7  
O(2)#5-Mg(1) –O(1)#8 
O(3)#6-Mg(1) –O(1)#8 
O(1) -Mg(1) -O(1)#8 
O(2)#7-Mg(1) -O(1)#8 
(O – Mg(1) – O)ср  
 
O(3)#2-(Mg,Fe)–O(1)  
O(4)-(Mg,Fe)–O(1) 
O(3)#2-(Mg,Fe)–O(2)#4 
O(4) -(Mg,Fe)–O(2)#4 
O(1) -(Mg,Fe)–O(2)#4 
O(3)#2-(Mg,Fe)–O(5)#3  
O(4) -(Mg,Fe)–O(5)#3  
O(2)#4-(Mg,Fe)–O(5)#3 
O(3)#2-(Mg,Fe)–O(6)#6 
O(4) -(Mg,Fe)–O(6)#6 
O(1) -(Mg,Fe)–O(6)#6 
O(5)#3-(Mg,Fe)–O(6)#6 
(O -(Mg,Fe)– O)ср  

 
93.53(4) 
84.31(5) 
84.67(5) 
95.99(5) 
91.93(4) 
81.59(5) 

89.97 
 

94.8(5) 
86.0(5) 
83.4(4) 
88.7(5) 
84.1(5) 
111.1(5) 
69.8(3) 
107.9(5) 
101.7(5) 
86.4(4) 
90.2(4) 
75.4(4) 
89.96 

 
Примечание. Преобразования симметрии, определение эквивалентных координат атомов:#1 −x+1/2, y+1/2, z; #2 −x+1, 
−y+1, −z+1; #3 −x+3/2, y+1/2, z; #4 −x+1, y+1/2, −z+1/2; #5 −x+1, y−1/2, −z+1/2; #6 −x+1, −y, −z+1; #7 x−1/2, y, −z+1/2; #8 
−x+1/2, y−1/2, z; #9 x, y−1, z; #10 x, y+1, z; #11 x+1/2, y, −z+1/2; #12 −x+3/2, y−1/2, z. 
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Рис. 2. Кристаллическая структура ортопироксена с 

формулой 6220.080.0 )( OMgSiFeMg  

 
В ),( FeMg -октаэдре неоднородность 

межатомных расстояний отражается также на 
их изотропных и анизотропных температур-
ных поправках. По сравнению с другими ато-
мами в ),( FeMg -замещениях наблюдается 
повышенная температурная поправка 
(табл.1,2), которая обусловливается разупоря-
доченностью атомов в позиции 2M .  
Методом сравнительной кристаллохимии 
(Чирагов, 2002) установлено, что образование 
пироксенов в различных симметричных сис-
темах не зависит от распределения мелких, 
крупных щелочных и щелочноземельных ка-
тионов в 1M  и 2M  позициях. В обеих сис-
темах мелкие катионы располагаются в 1M  
позициях, октаэдры которых с пироксеновой 
цепочкой образуют структурную единицу, 

характерную для орто- и клинопироксенов. 
Следует отметить, что в структурах клинопи-
роксенов полное замещение крупных катио-
нов, расположенных в 2M  позиции, мелкими 
металлическими катионами не влияет на сим-
метрию. Сопоставляя параметры элементар-
ной ячейки, можно установить взаимосвязь 
между параметрами орто- и клинопироксенов:  

91.879.8 −== монромб вa Å;  

28.519.5 −== монромб св Å;  

2.18sin2 == βмонромб ас Å.  

 
 

 
 
 

 
 
Рис. 3. Кремнекислородные цепочки из 1Si  - тетраэдров 
(a) и 2Si  - тетраэдров (b) 

 
Как отмечено выше, в структуре орто-

пироксенов атомы кремния, расположенные в 
двух различных кристаллографических пози-
циях, формируют тетраэдрические цепочки, у 
которых углы между мостиковыми кислоро-
дами равны 09.138  и 07.160  соответственно. 
На основе последних данных можно предпо-
ложить, что изменение симметрии клино- и 
ортопироксенов связано с деформацией гете-
рогенного каркаса, а это, возможно, вызвано 
условиями образования пироксенов.  

 
Выводы 

 
 Методом рентгеноструктурного анализа 
уточнена кристаллическая структура иссле-
дуемого ортопироксена, установлена изо-
морфная смесимость разнотипных металличе-
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ских катионов. В результате структурных 
расшифровок химический состав минерала 
описывается формулой 6220.080.0 )( OMgSiFeMg . 
Выявлено, что в 1M  позиции располагается 
атом магния, а в 2M  позиции атом магния 
изоморфно замещается атомом железа.  
 По значениям длин связей ,( OMg −  

)OSi −  и валентных углов ,( OMgO −−  
,SiOMg −−  SiOSi −− ) октаэдры магния и 

расположенные в транс-положениях 4SiO -
тетраэдры создают два энантиоморфных ро-
доначальных структурных минала, в резуль-
тате полимеризации последних образуется 
структурная единица – октаэдрическая колон-
ка, с двух сторон связанная 62OSi  цепочкой, 
из которой формируется гетерогенный каркас 
с составом 2622 )( OSiMg , который характе-
рен для структур пироксенов. 
 Выявлено, что в структурах клино- и 
ортопироксенов в позициях 2M  наблюдается 
разупорядочение, где переход осуществляется 

в результате разрыва двух связей OM −2 , ко-
торый сопровождается изменением координа-
ционного числа от 8 до 6. Вследствие этого 
реконструирования происходит разрыв тетра-
эдрических цепей, и кремнекислородные це-
почки слегка деформируются или отличаются 
по форме. 
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