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168 Þøêèíñêèå ÷òåíèÿ–2014

ëîæèòü îáðàòíîå ñîîòíîøåíèå ýòèõ ýëåìåíòîâ íà

îñíîâàíèè áîëüøèõ ðàçìåðîâ Fe-ñîäåðæàùèõ îêòà-

ýäðîâ: ñðåäíèå çíà÷åíèÿ M5–O è M6–O ñîñòàâëÿþò

2.160 è 2.169 Å  â øþëëåðèòå èç Ëåëàÿ è 2.22 è 2.18 Å
â ñòðóêòóðå øþëëåðèòà èç Êàëåíáåðãà ñîîòâåòñòâåí-

íî.

Ñîèçìåðèìîñòü ïàðàìåòðîâ ýëåìåíòàðíûõ ÿ÷å-

åê øþëëåðèòà è ìèíåðàëîâ ãðóïïû ëàìïðîôèëëèòà

ÿâëÿåòñÿ ïðåäïîñûëêîé äëÿ îáðàçîâàíèÿ èõ ýïèòàê-

ñè÷åñêèõ ñðàñòàíèé è ñìåøàííîñëîéíûõ ñòðóêòóð.

Â îáðàçöàõ èç Êàëåíáåðãà íàáëþäàþòñÿ êàê ðåçêèå,

òàê è ðàçìûòûå ãðàíèöû ìåæäó çîíàìè øþëëåðèòà

è ëèëåéèòà. Ìîæíî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî â ïîñëåäíåì

ñëó÷àå ïåðåõîäíàÿ çîíà ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñìåøàí-

íîñëîéíîå îáðàçîâàíèå ñ ÷åðåäîâàíèåì ñëîåâ îáî-

èõ ìèíåðàëîâ. Îáîñíîâàííîñòü ýòîãî ïðåäïîëîæå-

íèÿ ïîäòâåðæäàåòñÿ äàííûìè ðåíòãåíîñòðóêòóðíî-

ãî àíàëèçà è ñîçäàåò ïðåäïîñûëêè ê îáðàçîâàíèþ

íîâîãî òèïà óïîðÿäî÷åííûõ ãèáðèäíûõ ñòðóêòóð,

ñîäåðæàùèõ îäíîâðåìåííî øþëëåðèòîâûå è ëàìï-

ðîôèëëèòîâûå ìîäóëè.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæ-

êå Ðîññèéñêîãî ôîíäà ôóíäàìåíòàëüíûõ èññëåäî-

âàíèé (ãðàíò ¹ 14-05-31150 ìîë_à), Ñîâåòà ïðè

Ïðåçèäåíòå ÐÔ ïî ãðàíòàì è ôèíàíñîâîé ïîääåð-

æêå ìîëîäûõ êàíäèäàòîâ íàóê (ãðàíò ¹ ÌÊ-

4990.2014.5) è âåäóùèõ íàó÷íûõ øêîë (ãðàíò ¹ ÍØ-

2150.2012.5).

Ëèòåðàòóðà

1. Ðàñöâåòàåâà Ð. Ê., Àêñåíîâ Ñ. Ì. Êðèñòàëëî-

õèìèÿ ñèëèêàòîâ ñ òðåõñëîéíûìè ÒÎÒ- è ÍÎÍ- ìî-

äóëÿìè ñëîèñòîãî, ëåíòî÷íîãî è ñìåøàííîãî òèïà /

/ Êðèñòàëëîãðàôèÿ. 2011. Ò.56. Ñ. 975.

2. ×óêàíîâ Í. Â., Ðàñöâåòàåâà Ð. Ê., Áðèòâèí Ñ. Í.

è äð. Øþëëåðèò Âà2Na(Mn,Ca)(Fe3+,Mg,Fe2+)2

Ti2(Si2O7)2(O,F)4 – íîâûé ìèíåðàë èç âóëêàíè÷åñêîãî

ðàéîíà Àéôåëü, Ãåðìàíèÿ. // ÇÐÌÎ. 2011. ¹ 1. Ñ. 67.

3. Ðàñöâåòàåâà Ð. Ê., Àêñåíîâ Ñ. Ì., ×óêàíîâ Í. Â.

Êðèñòàëëè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà øþëëåðèòà – íîâîãî

ìèíåðàëà ñåìåéñòâà ãåòåðîôèëëîñèëèêàòîâ // Äîê-

ëàäû ÀÍ. 2011. Ò. 437. Ñ. 499.

Áàçà äàííûõ WWW-MINCRYST è èíôîðìàöè-

îííî-âû÷èñëèòåëüíàÿ ñèñòåìà (ÈÂÑ) íà åå îñíîâå

(http://mincryst.iem.ac.ru) ñòàëè îäíèìè èç ïåðâûõ

íàó÷íûõ èíòåðàêòèâíûõ Èíòåðíåò-ðåñóðñîâ â îáëà-

ñòè íàóê î Çåìëå â Ðîññèè è â ìèðå (äåêàáðü 1997,

[1]). Ðåñóðñ ñíà÷àëà áûë ïðèçâàí îáåñïå÷èòü èíòåðàê-

òèâíûé  Èíòåðíåò-äîñòóï ïîëüçîâàòåëÿì ê íàêîïëåí-

íûì ñ 1985 ãîäà ëèòåðàòóðíûì äàííûì ïî êðèñòàë-

ëè÷åñêèì ñòðóêòóðàì ìèíåðàëîâ, çàòåì â ÈÂÑ áûëè

ââåäåíû àâòîðñêèå ðàçðàáîòêè ïî èíòåðàêòèâíîé

îáðàáîòêå äàííûõ è èõ àíàëèçó. Èíèöèàòîðîì è èäå-

îëîãîì ðàáîò ñòàë À.Â.×è÷àãîâ (çàâ.ãðóïïû ÐÑÀ â

ÈÝÌ ÐÀÍ). Èäåîëîãèÿ, ìåòîäû è îñíîâíûå òåõíî-

ëîãèè, èñïîëüçóåìûå â ÈÂÑ, îñâåùåíû çäåñü [2,3].

Ñåé÷àñ WWW-MINCRYST ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé

ìíîãîóðîâíåâóþ èíôîðìàöèîííóþ äâóÿçû÷íóþ

(ðóñcêèé/english) ñèñòåìó (ñîäåðæàíèå è ÿçûêè èí-

òåðôåéñà). Â ÈÂÑ âõîäÿò:

(à) áàçà äàííûõ (ÁÄ) èëè èíôîðìàöèîííûé

ôîíä – îêîëî 8550 çàïèñåé äëÿ áîëåå ÷åì 3500 óíè-

êàëüíûõ ôàç, ò.å. áîëüøèíñòâà ìèíåðàëîâ ñ ðàñøèô-

ðîâàííûìè ê íàñòîÿùåìó âðåìåíè êðèñòàëëè÷åñêè-

ìè ñòðóêòóðàìè (îêîëî 4800). Ïîìèìî ïðèðîäíûõ

îáúåêòîâ, â ÁÄ ïðåäñòàâëåíû ñèíòåòè÷åñêèå ìèíå-

ðàëû – èõ ñòðóêòóðíûå àíàëîãè, îòëè÷àþùèåñÿ ïî

Áàçà äàííûõ ïî êðèñòàëëîãðàôèè è êðèñòàëëîõèìèè
ìèíåðàëîâ WWW-MINCRYST: 16 ëåò ðàáîòû,

âîçìîæíîñòè, ñåðâèñû, ïåðñïåêòèâû
Ä. À. Âàðëàìîâ, Ò. Í. Äîêèíà, Í. À. Äðîææèíà, Î. Ë. Ñàìîõâàëîâà

Èíñòèòóò ýêñïåðèìåíòàëüíîé ìèíåðàëîãèè ÐÀÍ, ×åðíîãîëîâêà; dima@iem.ac.ru

êàòèîííî-àíèîííîìó ñîñòàâó, è íåîðãàíè÷åñêèå

ñîåäèíåíèÿ (ñèëèêàòû, ôîñôàòû, áîðàòû è äð.),

áëèçêèå ïî ñâîéñòâàì ê ïðèðîäíûì âåùåñòâàì. ÁÄ

ñîäåðæèò äàííûå èç áîëåå 140 èíîñòðàííûõ è îòå-

÷åñòâåííûõ æóðíàëîâ çà ïåðèîä îò 30-õ ãîäîâ ÕÕ

âåêà âïëîòü äî 2013 ãîäà. Åæåãîäíîå ïîïîëíåíèå –

íå ìåíåå 330 çàïèñåé. Áàçîâàÿ çàïèñü ñîäåðæèò èí-

ôîðìàöèþ î íàçâàíèè (â ñîîòâåòñòâèè ñ êëàññèôè-

êàöèåé IMA èëè ðåêîìåíäàöèÿìè IUPAC), õèìè÷åñ-

êîì ñîñòàâå, ñèììåòðèè, ïàðàìåòðàõ ýëåìåíòàðíîé

ÿ÷åéêè, êîîðäèíàòàõ àòîìíûõ ïîçèöèé ñ èçîòðîï-

íûìè òåìïåðàòóðíûìè ôàêòîðàìè è çàñåëåííîñòÿ-

ìè, èíôîðìàöèþ î ìåæïëîñêîñòíûõ ðàññòîÿíèÿõ,

HKL-èíäåêñàõ è èíòåíñèâíîñòÿõ ñèëüíåéøèõ ðåô-

ëåêñîâ ðåíòãåíîäèôðàêöèîííîé êàðòèíû ïîëèêðè-

ñòàëë-ôàçû, à òàêæå ññûëêè íà ñîîòâåòñòâóþùèå

ïóáëèêàöèè ïî ðàñøèôðîâêå èëè óòî÷íåíèþ êðèñ-

òàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû. Çàïèñü ìîæåò áûòü ñïåöè-

ôèöèðîâàíà ïî ïîëåçíûì ñâîéñòâàì, îñîáåííîñòÿì

õèìè÷åñêîãî ñîñòàâà è ñòðóêòóðû, à òàêæå ïî P-T

óñëîâèÿì ñèíòåçà è ò. ï. Êàæäàÿ çàïèñü ñîäåðæèò

«ìîíîêðèñòàëüíûå» è «ïîëèêðèñòàëüíûå» õàðàêòå-

ðèñòèêè êðèñòàëëè÷åñêîé ôàçû. Äëÿ 2400 ôàç ñäå-

ëàíû ýêñïðåññ-îöåíêè ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè êðè-

ñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè.



1694. Ìèíåðàëîãè÷åñêàÿ êðèñòàëëîãðàôèÿ. Ìîðôîëîãèÿ è àíàòîìèÿ êðèñòàëëîâ. Êðèñòàëëîãåíåçèñ

(á) ñðåäñòâà ïîèñêà ïî íàçâàíèÿì (è èõ ôðàã-

ìåíòàì) ìèíåðàëîâ è èõ ñïåöèôèêàöèé, õèìè÷åñ-

êîìó ñîñòàâó (êîìáèíàöèè ïðèñóòñòâóþùèõ/îòñóò-

ñòâóþùèõ ýëåìåíòîâ), êðèñòàëëîãðàôè÷åñêèì ïàðà-

ìåòðàì, ëèòåðàòóðíûì èñòî÷íèêàì, âñïîìîãàòåëü-

íîé èíôîðìàöèè, ïðè÷åì âîçìîæíû êîìáèíàöèè

ïîèñêîâûõ ïàðàìåòðîâ. Ïî ðÿäó ïàðàìåòðîâ ïîèñêà

ó ÈÂÑ äî ñèõ ïîð íåò àíàëîãîâ ñðåäè ìèíåðàëîãî-

êðèñòàëëîãðàôè÷åñêèõ áàç äàííûõ;

(â) ìóëüòèìåäèéíûå èíòåðàêòèâíûå ôîðìû

âèçóàëèçàöèè ñòðóêòóð è ñïåêòðîâ. Ìîäóëü WWW-

Crystpic ôîðìèðóåò äèíàìè÷åñêèå èíòåðàêòèâíûå

èçîáðàæåíèÿ ìîäåëåé êðèñòàëëè÷åñêèõ ñòðóêòóð â

øàðàõ-ñôåðàõ è â ïîëèýäðè÷åñêèõ ïðîåêöèÿõ (äî 138

ïîçèöèé è äî 1500(!) àòîìîâ íà ñòðóêòóðó). Ìîäóëü

ïîçâîëÿåò ïðîâîäèòü âñåâîçìîæíûå ìàíèïóëÿöèè ñ

ìîäåëüþ ñòðóêòóðû, âêëþ÷àÿ ìàñøòàáèðîâàíèå,

íåïðåðûâíîå è/èëè àâòîìàòè÷åñêîå äèñêðåòíîå âðà-

ùåíèå âîêðóã «ýêðàííûõ» îñåé X, Y, Z, îðèåíòàöèþ

ïî êðèñòàëëîãðàôè÷åñêèì îñÿì, hkl-ôðàãìåíòàöèþ

ñòðóêòóðû (íà hkl-îðèåíòèðîâàííûå ôðàãìåíòû

òîëùèíîé d(hkl)), íàðàùèâàíèå ýëåìåíòàðíûõ ÿ÷å-

åê âäîëü ëþáûõ âûáðàííûõ íàïðàâëåíèé äëÿ ôîð-

ìèðîâàíèÿ «ñâåðõñòðóêòóð» è ìîòèâîâ, à òàêæå ïðÿ-

ìîé «ðó÷íîé» è àâòîìàòèçèðîâàííûé äëÿ ìàëûõ

ïîëèýäðîâ (òåòðàýäðîâ è îêòàýäðîâ) ðàñ÷åò ëþáûõ

ìåæàòîìíûõ ðàññòîÿíèé è óãëîâ â ñòðóêòóðå. Ïðî-

ãðàììà èçîáðàæàåò ëþáûå ïîëèýäðû, âêëþ÷àÿ «äå-

ôåêòíûå» ñ íåîáû÷íî ìàëûìè («ïëîõèìè») ìåæàòîì-

íûìè ðàññòîÿíèÿìè. Ìîäóëü WWW-Mixipol ïðåäíàç-

íà÷åí äëÿ ãðàôè÷åñêîãî ïðåäñòàâëåíèÿ ïîëíûõ ðàñ-

÷åòíûõ ñïåêòðàëüíûõ ïðîôèëåé ïîëèêðèñòàëë-ðåí-

òãåíîãðàìì ñ âîçìîæíîñòÿìè ìàíèïóëèðîâàíèÿ

ñïåêòðàìè äëÿ ðàçíûõ èñòî÷íèêîâ èçëó÷åíèÿ è ðàç-

íûõ òèïîâ ñïåêòðàëüíûõ øêàë. Òàêæå ìîäóëü ñïîñî-

áåí ôîðìèðîâàòü ðåíòãåíîãðàììû ñìåñåé ôàç (äî 6

ôàç) ïðè âîçìîæíîñòè âàðüèðîâàíèÿ ñîäåðæàíèÿìè

êîìïîíåíòîâ ñìåñè. Ïðåäóñìîòðåíû óïðîùåííûå

âàðèàíòû ïðåäñòàâëåíèÿ èíôîðìàöèè â âèäå òðàäè-

öèîííûõ øàðîâûõ ñòðóêòóð è ëèíåé÷àòûõ ñïåêòðîâ.

(ã) êëàññèôèêàöèîííûå ñõåìû (Ãîäîâèêîâ,

Áîêèé, Chiriotti);

(ä) ñèñòåìû äèíàìè÷åñêè ôîðìèðóåìûõ WWW-

ññûëîê íà âíåøíèå èíôîðìàöèîííûå ðåñóðñû

(Mindat, Webmineral, Athena, ïîèñêîâûå ñèñòåìû) ñ

îáðàòíîé ñâÿçüþ;

(å) WWW-îðèåíòèðîâàííûé èíñòðóìåíòàðèé

ðàçðàáîò÷èêà (èìïîðò âõîäíûõ äàííûõ, ïðîâåðêà,

ðåäàêöèÿ), âîçìîæíîñòü ðàáîòû ñ ïîëüçîâàòåëüñêè-

ìè äàííûìè.

Íàëè÷èå áîëüøîãî êîëè÷åñòâà ñòðóêòóð è

ñðåäñòâ âèçóàëèçàöèè ïîçâîëÿåò ñ ïîìîùüþ WWW-

MINCRYST ðàçâèâàòü ïðèíöèïèàëüíî íîâûå ïîä-

õîäû ê ïðåäñòàâëåíèþ êðèñòàëëè÷åñêèõ ñòðóêòóð –

áëàãîäàðÿ ãèáêîìó èñïîëüçîâàíèþ ïîëèýäðîâ, ïî-

çâîëÿþùåìó ôîðìèðîâàòü ðàçëè÷íûå âàðèàíòû

ñòðóêòóðíûõ ìîäåëåé ìèíåðàëîâ. Â ðÿäå ñëó÷àåâ

êðèñòàëëè÷åñêîå ïðîñòðàíñòâî ìîæíî îðãàíèçî-

âàòü, íåñòðîãî ïðèâÿçûâàÿñü ê òðàäèöèîííîìó êà-

òèîííî-àíèîííîìó èçîáðàæåíèþ, ôîðìèðóÿ â ñìå-

øàííîì øàðîâîì è ïîëèýäðè÷åñêîì èçîáðàæåíèè

ñòðóêòóðó íà îñíîâå ëþáûõ àòîìîâ, âõîäÿùèõ â èõ

ñîñòàâ,. Ìåòîä îñîáåííî ýôôåêòèâåí äëÿ ñëîæíûõ

«íåïðàâèëüíûõ» áåñêèñëîðîäíûõ ñòðóêòóð (ôîñôè-

äû, ñëîæíûå ñóëüôèäû è ñóëüôîñîëè è ò. ï.).

Âîñòðåáîâàííîñòü ÈÂÑ ïîäòâåðæäàåòñÿ ñòàòè-

ñòèêîé îáðàùåíèé (4–5 ìëí óñïåøíûõ åäèíè÷íûõ

çàïðîñîâ â ãîä, 50–60 Ãá ñêà÷àííîé èíôîðìàöèè,

äî 35000 óíèêàëüíûõ êëèåíòîâ). Ðàáîòû ïî ÈÂÑ

WWW-MINCRYST â 1997–2013 ãîäàõ áûëè ïîääåð-

æàíû íåñêîëüêèìè ãðàíòàìè ÐÔÔÈ (â íàñòîÿùåå

âðåìÿ – ãðàíò ÐÔÔÈ 12-07-00742-à, ðóê. Âàðëàìîâ

Ä. À.).
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