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В работе были изучены кристаллическая структура и кристаллохимия везувиана. 

Был отобран минерал из метасоматитов Кедабекского рудного района Азербайджана. 
На автодифрактометре АРЕХ-II, ССD уточнены параметры тетрагональной ячейки: 

60.2857;Å)4(8258.11);6(5448.15 === Vca Å3; пр. гр. P4/nnc; 396.3=xd  г/см3 и 
получен весь набор экспериментального материала. Расшифровка структуры проведе-
на по программе SHELX (Sheldrick 1997). Фактор расходимости 

033.0)(2][ 22 => FFR σ , 089.0)( 2 =FwR . С определением структуры кристал-
лохимическая формула везувиана уточнена в виде (Ca0,88Na0,12) (Ca7,82Fe2+

0,18)8 Ca10 

Fe3+Al4(Al6,04Fe3+Mg0,92Ti0,04)8Si18O70(OH)8 )2( =z . Химический состав везувиана от-
ражается в его кристаллической структуре, где четко выделяются крупно- и мелкока-
тионные части структуры. Полиэдры атомов кальция и /SiO4/ - тетраэдры образуют 
кальций-ортосиликатную часть структуры, с составом ячейки Ca32(SiO4)16. Октаэдры 
AlO6 и (Al,Fe,Mg)O6 образуют тримеры, которые, связываясь с (Si2O7) – диортогруп-
пой, создают мелкокатионные части диортосиликата с составом ячейки 

16872168 )()(),,( OHOSiMgFeAlAl . Указанные структурные блоки, связываясь гете-
рогенной колонкой из полиэдров кальция и (SiO4) – тетраэдра и также статистически 
разупорядоченными катионными полиэдрами, формируют структуру везувиана.  
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Уточнение кристаллической структуры везувиана. Везувиан 

встречается в районе Кедабекского серно-медноколчеданного месторож-
дения (Азербайджан), а также участками вдоль контактовой полосы ин-
трузива. Везувиан образовался в результате воздействия Кедабекского 
интрузива кварцевых диоритов на известняки верхнеюрского возраста. В 
метасоматитах везувиан обычно крупнозернистый, окрашенный в желто-
вато-бурый и другие темные цвета. Везувиан встречается в ассоциации с 
гроссуляром, волластонитом, скаполитом, кальцитом, диопсидом и дру-
гими кальциевыми минералами. 
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Везувиан из различных регионов земной коры является объектом 
изучения многих исследователей (1-5, 8, 9, 11), где основное внимание 
уделяют химическому составу разновидностей минерала и симметрии 
структур (P4/n, P4nc, P4/nnc). Последняя определяет условия образования 
минералов. Как отмечено в работе (10), важнейшим фактором, влияющим 
на упорядочение катионов в структурах разновидностей везувиана, явля-
ется химизм среды и температура образования.  

В данной работе объектом исследования является везувиан из Кеда-
бекских (Азербайджан) метасоматитов(«Везувиановая горка») (7), кото-
рый встречается в зеленом и буром цвете. Из мономинеральной фракции 
методом флуоресцентного анализа (PHILIPS X-ray fluorescence-1330) оп-
ределен оксидный состав обеих разновидностей (в скобках представлен 
оксидный состав зеленого цвета) (вес %): SiO2- 36.94(38.61); Al2O3 – 
17.26(16.30); TiO2 - 0.94;Fe2O3 – 4.31(4.20);FeO – 0.13(0.69); MnO - 0.03; 
MgO – 3.37(1.67); CaO – 36.25(37.30); Na2O - 0.30; K2O – 0.03(0.17); H2O 
– 0.6(0.9); ∑ )84.99(16.100  и установлены эмпирические формулы в сле-
дующем виде:  

для бурого цвета  
95.004.371.923.1

2
03.020.177.502.0

3
81.094.445.906.039.9 )()()()( OHOSiFeMgTiFeAlNaCa ++  

для зеленого цвета  
45.155.3645.969.0

2
15.054.035.5

3
97.038.467.907.06.9 )()()()( OHOSiFeMgFeAlKCa ++  

При сопоставлении химических составов этих разновидностей вид-
но, что количества атомов почти одинаковые, только у бурого цвета со-
держание натрия и титана незначительно выше.  

Для уточнения структуры методом рентгено - структурного анализа были 
отобраны монокристаллы зеленого цвета (из коллекции доц. Г.А.Велиева) раз-
мером 3мм10.010.010.0 ×× . На автодифрактометре АРЕХ-II, CCD уточнены па-
раметры тетрагональной ячейки: );6(5426.15=a  ;Å)4(8236.11=c  26.2856=V  Å3; 
z = 2, пр. гр. ;/4 nncP 297.3=xd  г/см3. На том же дифрактометре измерены 
интенсивности 28512 отражений (излучение 71073.0−αMoK ; µ = 2.56 мм-1; 

;2856)000( =F KT 296= ; графитовый монохроматор, θω 2/  сканирование, об-
ласть сбора данных по .1414;1818;1818:)(;3.291.3: 0 +≤≤−+≤≤−+≤≤−− lkhhklθ  Учет 
поглощения рентгеновского излучения проведен полуэмпирически.  

Таблица 1 
Координаты базисных атомов (×10-4) и изотропные температурные 

поправки (×10-3) в структуре везувиана 
Атомы Х У Z Ueq Заселенность ˂1  

Ca1 1/4 3/4 1/4 014(1) 1 
(Ca,Na)2 -1/4 3/4 1509 016(1) 0.44 Ca+0.06 Na 
(Ca,Fe)3 0446 (1) 6894 (1) 3795 (1) 017 (1) 0.99 Ca + 0.02 Fe 

Ca4 -1017 (1) 6824 (1) 6104 (1) 018 (1) 1 
Fe -1/4 3/4 4673 (1) 015 (1) 0.5 Fe 
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Al 0 1/2 1/2 007 (1) 1 

(Al,Fe,Mg,Ti) 1129 (1) 6213 (1) 6256 (1) 015 (1) 0.76 Al+0.12 Fe+ 
0.11 Mg +0.01 Ti 

Si1 1/4 3/4 0 014 (1) 1 
Si2 -1507 (1) 5838 (1) 3645 (1) 011 (1) 1 
Si3 0412 (1) 8194 (1) 6288 (1) 014(1) 1 
O1 -0605 (1) 5911 (1) 4328 (1) 013 (1) 1 
O2 -1451 (1) 6451 (1) 2500 021 (1) 1 
O3 -0555(1) 8280(1) 6791(1) 014(1) 1 
O4 -2274(1) 6218(1) 4407(1) 016(1) 1 
O5 0475(1) 7225(1) 5761(1) 017(1) 1 
O6 0616(1) 8938(1) 5304(1) 105(1) 1 
O7 0044(1) 5615(1) 6353(1) 015(1) 1 
O8 1175(1) 8404(1) 7209(1) 017(1) 1 
O9 -1709(1) 4864(1) 3222(1) 016(1) 1 
O10 2200(1) 6728(1) 5854(1) 019(1) 1 
O11 -1/4 3/4 6328(1) 020(1)  1 

 
Таблица 2 

Анизотропные температурные параметры (×10-3)  
в структуре везувиана 

Атомы U 11 U 22 U 33 U 23 U 13 U12 
Ca1 18(1) 13(1) 0 0 0 15(1) 

(Ca,Na)2 17(1) 21(1) 0 0 0 18(1) 
(Ca,Fe)3 15(1) 15(1) 01(1) 01(1) 01(1) 16(1) 

Ca4 21(1) 40(1) - 09(1) 08(1) -03(1) 27(1) 
Fe 14(1) 17(1) 0 0 0 15(1) 
Al 10(1) 08(1) -01(1) 02(1) 03(1) 09(1) 

(Al,Fe,Mg,Ti) 13(1) 13(1) -01(1) 03(1) 01(1) 12(1) 
Si1 14(1) 13(1) 0 0 0 14(1) 
Si2 21(1) 13(1) 01(1) 01(1) -01(1) 15(1) 
Si3 13(1) 14(1) -01(1) -01(1) 01(1) 14(1) 
O1 16(1) 19(1) 01(1) 03(1) -01(1) 16(1) 
O2 21(1) 13(1) 02(1) 02(1) 03(1) 19(1) 
O3 21(1) 22(1) -01(1) 01(1) 02(1) 13(1) 
O4 35(1) 19(1) 03(1) 03(1) 04(1) 24(1) 
O5 15(1) 14(1) -01(1) 01(1) -01(1) 15(1) 
O6 17(1) 16(1) 01(1) 01(1) 01(1) 16(1) 
O7 21(1) 15(1) -03(1) 01(1) 11(1) 17(1) 
O8 17(1) 15(1) -01(1) 03(1) 01(1) 16(1) 
O9 23(1) 16(1) -02(1) 01(1) -07(1) 19(1) 
O10 14(1) 13(1) -02(1) 01(1) -01(1) 15(1) 
O11 21(1) 34(1) 0 0 0 26(1) 

Примечание: расчет температурных параметров проводился по -2π-2[h2a*2U11+ 
…+2hka*b*U12] 
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Таблица 3 
Межатомные расстояния (в Å) и значения валентных углов (0) в 

структуре везувиана 
связь d связь d 

Si(1) - тетраэдре 
Si(1)-O(10) 
 
Si(2) - тетраэдре  
Si(2) - O(4) 

- O(1) 
- O(9) 
- O(2) 

(Si(2)-O)ср 
 
Si(3) - тетраэдре 

- O(3) 
- O(5) 
- O(8) 
- O(6) 

(Si(3)-O)ср 
 
Al - октаэдре 
Al - O(7) 

 - O(1) 
 - O(6) 

(Al-O)ср 
 
(Al,Fe,Mg,Ti) – октаэдре 
(Al,Fe,Mg,Ti) - O(8) 

- O(10) 
- O(7) 
- O(5) 
- O(9) 
- O(6) 

((Al,Fe,Mg,Ti)- O)ср 

 
 

1.637(3)×4 
 
 
1.607(4) 
1.622(3) 
1.626(4) 
1.657(2) 
1.628 
 
 
1.622(3) 
1.633(2) 
1.644(3) 
1.670(2) 
1.642 
 
 
1.866(3) × 2 
1.877(3) × 2 
1.943(3) × 2 
1.895 
 
 
 
1.910(3) 
1.913(3) 
1.924(4) 
1.958(4) 
2.004(4) 
2.069(3) 
1.962 

Fe– 
пятивершинникe 
Fe - O(11) 
- O(4) 
(Fe - O)ср 
Ca(1) – 
 восьмивершиннике 
Ca(1) - O(10) 
 - O(8) 
((Ca(1)-O)ср 
(Ca,Na)(2)- 
восьмивершиннике 
(Ca,Na(2) - O(4) 
 - O(2) 
((Ca,Na)(2)-O)ср 
 
(Ca,Fe)(3) – 
семивершиннике 
(Ca,Fe)(3) -O(9) 

- O(1) 
- O(5) 
- O(8) 
- O(6) 
- O(9ı) 
- O(10) 

((Ca,Fe)(3)-O) ср  
 
Ca(4) – 
восьмивершиннике 
Ca(4) - O(3) 

- O(5) 
- O(4) 
- O(3ı) 
- O(7) 
- O(11) 
- O(3ıı) 
- O(1) 

(Ca(4)-O)ср 
 

 
 
1.959(2) 
2.048(4)×4 
2.019 
 
 
2.333(3)×4 
2.516(3)×4 
2.414 
 
 
2.296(2)×4 
2.656(2)×4 
2.441 
 
 
 
2.325(4) 
2.323(3) 
2.382(2) 
2.420(3) 
2.447(3) 
2.451(3) 
2.477(3) 
2.403 
 
 
 
2.395(3) 
2.436(3) 
2.471(3) 
2.512(4) 
2.506(4) 
2.547(2) 
2.593(3) 
2.616(3) 
2.511 

углы ώ углы ώ 
O(10)#5-Si(1)-O(10)#11 
O(10)#3-Si(1)-O(10)#5 
(O-Si(1)-O)ср 
 
O(4)-Si(2)-O(1) 
O(4)-Si(2)-O(9) 

 
103.73(22)×2 
112.42(12)×4 
109.52 
 
109.71(19) 

O(7)#14-Al-O(1)#14 
O(7)#15-Al-O(1)#14 
O(7)#14-Al-O(6)#14 
O(7)#15-Al-O(6)#16 
O(1)#14-Al-O(6)#16 
O(1)#15-Al-O(6)#16 

89.72(15)×2 
90.30(15)×2 
82.86(14)×2 
97.14(14)×2 
88.56(14)×2 
91.44(16)×2 
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O(4)-Si(2)-O(2) 
O(1)-Si(2)-O(9) 
O(1)-Si(2)-O(2) 
O(9)-Si(2)-O(2) 
(O-Si(2)-O)ср 
 
O(3)-Si(3)-O(5) 
O(3)-Si(3)-O(6) 
O(3)-Si(3)-O(8) 
O(5)-Si(3)-O(8) 
O(5)-Si(3)-O(6) 
O(8)-Si(3)-O(6) 
(O-Si(3)-O)ср 
 

111.75(20) 
106.66(21) 
112.64(18) 
108.71(15) 
107.09(15) 
109.43 
 
105.72(19) 
114.15(19) 
112.00(18) 
113.12(18) 
111.20(17) 
100.82(16) 
109.50 
 

(O-Al-O)ср 
 
O(8)-(Al, Fe, Mg, Ti)-
O(10) 
O(8)-(Al, Fe, Mg, Ti)-
O(7) 
O(8)-(Al, Fe, Mg, Ti)-
O(5) 
O(8)-(Al, Fe, Mg,  
Ti)-O(9)#20 
O(10)-(Al, Fe, Mg, Ti)-
O(5) 
O(10)-(Al, Fe, Mg,  
Ti)-O(9)#20 
O(10)-(Al, Fe, Mg. Tİ)-
O(6)#1 
O(7)-(Al, Fe, Mg, Ti)-
O(5) 
O(7)-(Al, Fe, Mg, 
 Ti)-O(9)#20 
O(7)-(Al, Fe,Mg, 
Ti)-O(6)#1 
O(5)-(Al, Fe,Mg, 
Ti)-O(9)#20 

O(9)#20-(Al,Fe,Mg, 
Ti)-O(6)#1 

(O-(Al, Fe, Mg.  
Ti)-O)ср 

 
O(11)-Fe-O(4) 
O(4)-Fe-O(4)#7 
(O - Fe-O)ср 

90.00 
 
 
93.46(15) 
 
97.52(15) 
 
93.22(15) 
 
87.08(15) 
 
92.32(15) 
 
91.67(15) 
 
90.36(14) 
 
87.50(15) 
 
88.48(15) 
 
78.19(14) 
 
9398(14) 
 
85.43(14) 
 
89.93 
 
81.15(15)×4 
98.85(15)×4 
89.55 

Примечание. Преобразования симметрии, определяющие эквивалентные координаты 
атомов: #1 -y+1, x+1/2,-z+1 #2 y-1/2,x+1/2,z-1/2 #3 -y+1,-x+1,z-1/2 #4 y-1/2,-x+1,-z+1 #5 -
x+1/2,y,-z+1/2 #6 -x-1/2,y,-z+1/2 #7 -y+1/2,x+1,z #8 -x-1/2,-y+3/2,z #9 y-1,-x+1/2,z #10 -
y+1/2,-x+1/2,-z+1/2 #11 x,-y+3/2,-z+1/2 #12 x,-y+3/2,-z+3/2 #13 y-1/2,-x+1,-z #14 x,-y+1/2,-
z+1/2 #15 -x,y-1/2,z-1/2 #16 -y+1,-x,z-1/2 #17 y-1,x,-z+1/2 #18 -y+1/2,x,z-1 #19 y-1/2,-x,-z+1 
#20 -x,-y+1,-z+1 #21 y-1/2,x+1/2,z+1/2 #22 y,-x+1/2,z+1 #23 y,x+1,-z+1/2  

 
Структура определена прямыми методами, координаты атомов 

уточнены полноматричным методом наименьших квадратов в изотроп-
ном, и далее в анизотропном приближении (табл.1 и 2). Окончательный 
фактор расходимости 033.0)](2[ 22 => FFR σ , 089.0)( 2 =FwR . При уточнении 
структуры было использовано 1156 независимых ненулевых отражений. 
Химический состав везувиана уточнен в виде: 
(Ca0.88Na0.12)(Ca7.82Fe2+

0.18)8Ca10Fe3+Al4(Al6.04Fe3+Mg0.92Ti0.04)8Si18O70(OH
)8 

(z = 2) 
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Принимая во внимание кристаллографические позиции катионов и 
учитывая изменения фактора расходимости в ходе уточнения структуры 
установлено, что в центре симметрии, в восьмикратных позициях распо-
ложенные атомы алюминия не подвергаются изоморфному замещению. 
Атомы алюминия, расположенные в общих положениях, изоморфно за-
мещаются атомами железа, магния и титана, атомы кальция, расположен-
ные на оси четвертого порядка, изоморфно замещаются атомами натрия 
иатом Ca3, расположенный в общем положении, в незначителном количе-
стве замещается атомами железа. 

В структуре везувиана значения валентных усилий хорошо согла-
суются со значениями межатомных расстояний (табл.3). В гетерогенной 
колонке (рис.3) в )( 4SiO  - тетраэдре расстояния OSi - эквивалентные - 

637.1 Å, в тетраэдре значения валентных углов двух типов: 273.103 0 ×  и 
442.112 0 × , со средним значением 0

1010 52.109)5#O-Si-0( = . Меньшее 
значение валентного угла соответствует углу, образованному ребром Ca - 
полиэдра и SiO4 тетраэдра. В 1Ca  - восьмивершиннике расстояния 

OCa -1  двух типов: с кислородами )( 4SiO  тетраэдра расстояние 
333.2- 101 =OCa Å×4, с мостиковыми кислородами расстояние 

516.2- 81 =OCa Å×4, среднее значение 414.2)-( 1 =срOCa  Å. В колонке все 

расстояния SiCa -1  равны 956.2  Å.  
 В структурном минале(рис 1а) с составом 42SiOCa , в )( 4SiO  - тетра-

эдре три расстояния OSi -3  в пределах 644.1-622.1  Å, одно расстояние 
667.1- 63 =OSi  Å, среднее значение 642.1)-( 3 =срOSi  Å. )( 4SiO  тетраэдры 

деформированные и это отражается в значениях валентных углов, где 
)--( 3 OSiO  изменяется в пределах 00 114.15-82.100 , среднее значение 

0

3 50.109)--( =срOSiO . Уменьшенный угол 0
638 82.100-- =OSiO , соответ-

ствует связующему углу с 3),( FeСа  полиэдром. В 3),( FeСа  - семивершин-
нике расстояние OFeСа -),( 3  в пределах 2.325 - 2.477, средние значе-
ния ср3 )-),(( OFeСа  = 2.403Ǻ, 4Са  восьмивершиннике расстояние 

OCa -4  в пределах 2.616-395.2  Å, среднее значение 511.2)-( 4 =cpOCa  

Å. Уменьшенные значения валентных углов, равные 0
533 72.105-- =OSiO , 

соответствуют с 4Са - полиэдром связанным углам. Следует отметить, что 
в структурном минале расстояние 1269.3Si-),( 33 =FeCa  Å и 

0869.3Si- 34 =Ca  Å.  
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В структурном минале (рис. 2а) в октаэдрическом тримере атом 
алюминия, расположенный в центральном октаэдре, координирован че-
тырьмя кислородами и двумя гидроксильными группами, где расстоя-
ния 877.1- =OAl  и 943.1  Å, расстояния 866.1- =OНAl  Å, значения ва-
лентных углов OAlO --  в пределах 

00 14.97-86.82 , со средним значени-
ем 

090 . В тримере атомы алюминия в боковых октаэдрах изоморфно за-
мещаются атомами Mg , 

+3Fe и Ti4+, где межатомные расстоя-
ния ]-),,,[( OTiFeMgAl  двух типов – в первом четыре расстояния в пре-
делах 958.1-910.1 Å, а во втором два расстояния 069.2-004.2  Å, со сред-
ним значением, равным 963.1]-),,,[( =срOTiFeMgAl Å. Как видно из табл. 

3, значения валентных углов в пределах 52.97-19.78 , в деформи-
рованном октаэдре среднее значение °=− 93.89]-),,,([ срOTiFeMgAlO . В 
диортогруппе )( 72OSi , соединенной с октаэдрическими тримерами, в тет-
раэдре эквивалентные расстояния OSi -2  в пределах 657.1-607.1  Å, 
среднее значение 628.1)-( 2 =cpOSi Å. Более удлиненное расстояние 

OSi -2 соответствует мостиковому кислороду. Значения валентных уг-

лов OSiO -- 2  в пределах 
00 65.112-66.106 , со средним значе-

нием 043.109 . В диортогруппе Si2O7угол Si(2) – O(2) – Si(2)#10=136,80. 
В восьмивершиннике межатомные расстояния ONaCa -),( 2  двух 

типов - 296.2 Å ×4 и 656.2 Å×4, со средним значени-
ем 441.2)-),( 2 =cpONaСа  Å. В тетрагональной пирамиде одно рас-
стояние 959.1- 11 =OFe  Å, а четыре расстояния OFe -  с мости-
ковыми кислородами 048.2 Å, со средним значением ] 019.2-[ ср =OFe  Å. 
Значения валентных углов ] - Fe-[ OO  в пределах 85.98-15.81 , среднее 
значение 55.89 . 

Средние значения валентных углов в тетраэдрах cpOSiO )--(  и в окта-
эдрах cpOAlO )-( −  и cpOTiMgFeAlO ]-),,,(-[  соответствуют идеальному 
тетраэдрическому углу, равному 048.109  и октаэдрическому углу, рав-
ному 097.89  (табл.2). В )( 4SiO  тетраэдре, в AlO6 и 6),,,( OTiMgFeAl октаэд-

рах средние расстояния 687.2)-( =cpOO  и 932.2  Å, соответственно. 
Неоднородность межатомных расстояний в )( 4SiO  тетраэдре и по-

лиэдре металлических катионов связана с распределением формального 
баланса валентности на анионах. Для атома кислорода )6(O  и гидро-
ксильной группы )7(OH наблюдается избыток, а для кислорода )11(O  де-
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фицит валентных усилий, которые компенсируются удлинением или 
уменьшением межатомных расстояний. 

Кристаллохимия везувиана. Кристаллическая структура и физико-
химические особенности везувиана из различных регионов изучены в 
широком диапазоне (1-5,8,9). В результате установлено, что везувиан от-
личается по замещению разнотипных металлических катионов и по сим-
метрии структуры. Выявлено, что для низкотемпературного ( C0300< ) 
везувиана характерны пространственные группы nP /4  и ncP4 , а для 
высокотемпературного )800400( 0 C− nncP /4  (10).  

Во всех классических и современных работах (11,12), структуру ве-
зувиана сопоставляют со структурой граната - гроссуляра. Но в обоих 
структурах единственное подобие наблюдается в гетерогенной колонке, 
сформированной из родоначальных структурных миналов - ребрами свя-
занных )( 4SiO  тетраэдров и полиэдров кальция, с периодом идентично-
сти 11.8 (или 5.9 Å). Последний соответствует параметру свезувиана и 
параметру кубической ячейки гранатов (у гроссуляра 87.11=a Å). В за-
висимости от размера крупного катиона значение периода идентичности 
колонок увеличивается или уменьшается.  

В работе (6) доказано, что выше описанный структурный минал ха-
рактерен для структур сложных оксидов с )( 4TO  тетраэдрами и круп-
ными металлическими катионами, где их координационное число 7≥ .  

Представленное описание не указывает на структурное подобие 
этих минералов. В настоящей работе методом сравнительной кристалло-
химии выявлены структурные элементы, которые дают полное представ-
ление о структуре везувиана. 

В структуре везувиана четко выделяются родоначальные структур-
ные единицы двух типов:  

В первом типе родоначальный структурный минал, состоящий из 
трех координационных полиэдров – восьмивершинника, семивершинника 
атомов кальция и (SiO4) тетраэдра, (рис.1а) с составом ),( 42 SiOCa  поли-
меризуясь, образует структурную единицу (рис.1б) с составом 

→424 SiOCa 448 )(SiOCa . Из двух структурных единиц формируется 
структурный блок толщиной ~5.95Å, между блоками наименьшее рас-
стояние Ca – Ca΄ = 3.41Å. Блок составом ,)( 8416 SiOCa связываясь центром 
симметрии, создает Ca-ортосиликатную часть структуры везувиана. Хи-
мический состав ячейки 164328416 )()(2 SiOCaSiOCa → . Во втором типе 
оригинальный структурный минал образуется вокруг мелких металли-
ческих катионов, где ребрами связанные 6MO октаэдры образуют тример, 
в котором центральный октаэдр атома алюминия располагается в центре 
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симметрии, а боковые эквивалентные 6),,,( OTiMgFeAl  - октаэдры распола-
гаются в общих положениях. Октаэдрические тримеры связываются с располо-
женными в трансположениях )( 4SiO  тетраэдрами вершинами и создают родо-
начальный структурный минал, с составом 2242 )()(),,,( OHSiOTiMgFeAlAl  (рис.2а). 
Из подобных структурных миналов вдоль параметра с формируется структур-
ная единица, в которой октаэдрические тримеры остаются изолированными, а 

)( 4SiO тетраэдры превращаются в диортогруппы )( 72OSi  и имеют сос-
тав 

427242 )()(),,,( OHOSiTiMgFeAlAl  (рис.2б). Из четырех структурных единиц 
образуются мелкие металлические катионные части структуры везувиана 
(рис.2в), с химическим составом: 16872168 )()(),,,( OHOSiTiMgFeAlAl  

На оси четвертого порядка в одних четырехкратных позициях рас-
положены два атома кальция, в других подобных позициях два атома Fe, 
которые статистически разупорядочены. Там же в четырехкратных пози-
циях располагаются четыре атомы кислорода. Атомы Fe, координируясь 
четырьмя мостиковыми и одним свободным кислородом, вокруг себя 
создают пятивершинник – тетрагональную пирамиду. Мостиковые ки-
слороды вокруг атомов кальция создают два, гранями связанных, восьми-
вершинника – закрученные кубы, где один атом кальция статистически 
распределен. На зеркальной оси четвертого порядка расположен-
ные )( 4SiO - тетраэдры и 8CaO - восьмивершинники, связываясь ребрами, 
образуют структурные миналы, с составом −2

4 )(CaSiO . В результате их 
полимеризации формируется гетерогенная колонка с соста-
вом −4

242 ))(( SiOCa , у которой период идентичности соответствует пара-
метру с (рис.3). В ячейке вдоль каждой зеркальной оси четвертого поряд-
ка располагается описанная колонка, следовательно, ее состав в ячей-
ке −8

444 ))(( SiOCa . 
В структуре везувиана двe структурные единицы – из крупных и 

мелких металлических катионов и )( 4SiO  тетраэдров и диортогруппы 

72OSi , соответственно, кристаллизуются в одном структурном типе, в ре-
зультате образуется смешанная структура везувиана, с химическим соста-
вом ячейки:  

1687216816432 )()(),,,()( OHOSiTiMgFeAlAlSiOCa , 
где соотношения: ),1:2(8:16: 4 =SiOCa  )1:3(4:12)(:),,,( 872168 =OSiTiMgFeAlAl  

Разнотипные структурные единицы цементируются гетерогенными 
колонками, с составом ячейки 242 )(2 SiOCa  и статически разупорядочен-
ными катионными полиэдрами, с составом ячейки 2),(2 FeONaCa . Учи-
тывая последнее, кристаллохимическую формулу ячейки можно предста-
вить в виде:  
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1687216816432422444 )()(),,,()(),()( OHOSiTiMgFeAlAlSiOCaOFeNaCaSiOCa  
В составе везувиана в различных кристаллографических позициях наб-
людается изоморфное замещение следующего типа: Fe3+→Al3+→Mn3+; 
Fe2+→Mn2+→Zn2+→Mg2+→ Cu2+; Ti4+ + O2- → Al3+ + OH- ; Al3+ + Al3+ → 
Mg2+ + Si4+; 2Ca2+ → Na+ + TR; Fe3+ + O2- → Mg2+ + OH- ; Ca2+ + Al3+ → 
Na+ + Si4+; Ti4+ + O2- → Fe3+ + OH- . 

 С учетом выявленных закономерностей, изучено поведение круп-
ных и мелких металлических катионов с кремнекислородными радикала-
ми 4SiO  и 72OSi . Для этого анализируются структуры из семейства эпи-
дота или ему подобных минералов. В структурах этих минералов четко 
выделяются родоначальные структурные миналы двух типов: с составом 

42SiOCa  (типа 1) и составом OHOSiMgFeAlAl )(),,( 722  (типа 2), которые 
отражаются в их кристаллохимических формулах.  

Во всех этих минералах соотношения металлических катионов и 
анионных групп, установленные в структуре везувиана, сохраняют ста-
бильность - 1:2: 4 =TOK , а 1:3: 72 =OSiM , где К – крупные, а М – мел-
кие металлические катионы. Например, в структуре эпидота – 
Ca4(SiO4)2·Al6(Si2O7)2(OH)4K:SiO4 = 2:1 ( 4:2) и M:Si2O7 = 3 :1(6:2). В 
цоизите Ca8(SiO4)4 ·Al12(Si2O7)4O4(OH)4,K:SiO4 = 2 : 1(8:4), M:Si2O7 = 
3:1(12:4). В ломбардите (Fe,Mg,Mn)(Al,Fe)2(Si2O7)O(OH), K : SiO4 = 2:1, 
M:Si2O7 = 3:1. В пумпеллиите Ca4(SiO4)2 · (Al,Fe)6 (Si2O7)2O2 
(OH)8NH2OK : SiO4 = 2:1(4:2); M:Si2O7 = 3:1(6:2). 

В указанных минералах отличие от структуры везувиана в том, что 
металлические мелкие катионы образуют разнотипные октаэдрические ко-
лонки, где в зависимости от размера катионов, параметры изменяются в 
пределах 5.51 - 6.08Å, кроме того параметры ячейки a и c изменяются в оди-
наковом порядке или удваиваются. Изменения параметров в одинаковом по-
рядке показывают, что во всех структурах октаэдры мелких катионов обра-
зуют колонки, которые связываясь с диортогруппой Si2O7 формируют мел-
кокатионные части структуры. Родоначальные структурные миналы из 
крупных катионов и (SiO4) тетраэдров с составом CaSiO4 и Ca2SiO4 создают 
собственный структурный мотив - формируют крупнокатионные части 
структуры, следовательно, описанные структурные мотивы, вместе кристал-
лизуясь, образует единую смешанную структуру, где соотношения 
K:SiO4 =2:1 и M:Si2O7 =3:1 сохраняют стабильность. 

Выше выявленные кристаллохимические закономерности являются 
ценными критериями для моделирования и прогнозирования смешанных 
структур силикатов и гидросиликатов кальция с мелкими металлически-
ми катионами и тетраэдрическими радикалами 4SiO  и 72OSi . Для этого 
выбираются структурные единицы, обеспечивающие стабильность струк-
туры и химического состава кристаллических веществ, которые успешно 
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продемонстрированы в структурах везувиана и минералов из семейства 
эпидота.  

 
Рис.1. Гетерогенная колонка с составом [Ca2 (SiO4)2]-4. 

 
 
 
 
 
 
 
 

 
 
 

Рис.2. Родоначальный структурный минал, образованный из двух Ca – поли-
эдров и SiO4 тетраэдра (a); структурная единица с составом Ca8(SiO4)4(b). 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Рис. 3. Родоначальный структурный минал с составом Al(Al,Fe,Mg)2(SiO4)2 
(OH)2(a), структурная единица с составом Al2(Al,Fe,Mg)4(Si2O7)2(OH)4 (b), мел-
кокатионные металлические части структуры везувиана с химическим составом 
Al8(Al,Fe,Mg)16(Si2O7)8(OH)16(c). 
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GƏDƏBƏY (AZƏRBAYCAN) FİLİZ RAYONU METASOMATİTLƏRİNDƏN 
VEZUVİANIN KRİSTAL QURULUŞUNUN VƏ KRİSTALLOKİMYASININ 

DƏQİQLƏŞDİRİLMƏSİ 
 

A.F.ŞİRİNOVA, R.Q.ƏSGƏROV, M.İ.ÇIRAQOV 
 

XÜLASƏ 
 
Rentgenquruluş təhlili üsulu ilə vezuvianın quruluşu və kristallokimyası dəqiqləşdiril-

mişdir. APEX – II CCD difraktometrində qəfəsin parametrləri a=15.5448(6), c=11.8258(4) Ǻ; 
V=2857.60 Ǻ3; fəza qrupu P4/nnc; dx=3.396 q/sm3 və 28512 difraksiya xətlərinin intensivliyi 
təyin edilmişdir. 1750 difraksiya xətti əsasında quruluş dəqiqləşdirilmiş və R(F2) faktor=0.033, 
wR(F2)=0.089 olmuşdur. Nəticədə vezuvianın kristallokimyəvi quruluşu dəqiqləşdirilmişdir: 

(Ca0,88Na0,12)(Ca7,82Fe2+
0,18)8Ca10Fe3+Al4(Al6,04Fe3+Mg0,92Ti0,04)8Si18O70(OH)8 

)2( =z .  
Vezuvianın mineraloji quruluşunda iri və kiçikölçülü kationlar saxlayan kalsium 

ortosilikatın və (Al, Fe, Mg, Ti) saxlayan diortosilikatların quruluş elementləri aydın müşahidə 
olunur. Ayrılan quruluş elementlərinə görə vezuvianın quruluşunun qarışıq quruluşlar ailəsinə 
mənsub olduğu əsaslandırılır. 

 
Açar sözlər: vezuvian, quruluş, kristallokimya 
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ELABORATION OF THE CRYSTAL STRUCTURE  
AND CRYSTALLO CHEMISTRY OF VESUVIAN OUT  

OF THE METASOMATITES OF THE GADABAY ORE DISTRICT 
(AZERBAIJAN) 

 
A.F.SHIRINOVA, R.G.ASGAROV, M.I.CHIRAGOV 

 
SUMMARY 

 
The work is the first to disclose the crystallo chemical nature of the mixed structures. 

To elucidate the structural features of these structures, the crystal structure and crystal chemist-
ry of Vesuvian were studied. For this purpose, the mineral was taken from the Gadabay 
metasomatite ore district of Azerbaijan. On the Diffractometer APEX-II, CCD refined crystal 
structure parameters: 60.2857;Å)0004.0(8258.11);0006.0(5448.15 === Vca  Å; M = 
2953.2; space group ;/4 nncP 396.3=xd  g/сm3 and obtained the whole set of experi-
mental data. Decipherment of the structure was carried out using the program SHELX 
(Sheldrick 1997). Divergence factor 033.0)(2][ 22 => FFR σ , 089.0)( 2 =FwR . With the deter-
mination of the structure, the Vesuvian crystallo chemical formula was defined as 
(Ca0,88Na0,12)(Ca7,82Fe2+

0,18)8Ca10Fe3+Al4(Al6,04Fe3+Mg0,92Ti0,04)8Si18O70(OH)8 ).2( =z  
Chemical composition of Vesuvian reflected in its crystal structure, where clearly 
distinguished large and small cationic part of the structure. Polyhedral calcium atoms and 
SiO4-tetrahedral forms the calcium orthosilicates part of the structure, the composition of the 
cell Ca32(SiO4)16. Octahedrons AlO6 and 6),,( OMgFeAl  form trimers which contacting 
(Si2O7) - diothogroup create the small cationic part of the diorthosilicates with the composition 
of the cell 16872168 )()(),,( OHOSiMgFeAlAl . Stated structural blocks formed heterogeneous 
column of calcium polyhedral, (SiO4)-tetrahedron, and also the statistically disordered cationic 
polyhedral form structurevesuvian.  

 
Key words: Vesuvian. Crystal structure.Crystallo chemistry 
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