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内容提要：钡铁钛石是白云鄂博ＲＥＥＮｂＦｅ矿发现的首个新矿物。迄今，已逾半个世纪。但是，关于原型钡

铁钛石的化学分子式却有不同的表述，有的甚至殊异。拙文对这些写法各异的分子式进行了梳理，结合我们和国

内外对原型钡铁石及其类似矿物的晶体结构测定，运用其最初发表的化学成分，按３种方法，重新计算矿物单位分

子式中的离子数并分别加以评估。在此基础上，对原型钡铁钛石的晶体化学式作了初步改进。再者，关于原型钡

铁钛石的晶胞参数，国内外亦存在歧见。主要根据晶体结构初步精修，借鉴东海产钡铁钛石晶体结构精测的启示，

对原型钡铁钛石的真晶胞参数作了持之有据的推论。看来，原型钡铁钛石仍有深入研究的必要。可以肯定，它的

晶体化学式、晶胞参数和晶体结构需要厘正、辩正和修正。

关键词：钡铁钛石；晶体结构；晶体化学式；晶胞参数

上世纪５０年代末，前苏联矿物学家谢苗诺夫和

我国矿物学家张培善在白云鄂博ＲＥＥＮｂＦｅ矿发

现了该矿产出的首个新矿物。根据矿物的化学成

分，矿物命名为钡铁钛石（Ｂａｆｅｒｔｉｓｉｔｅ）（Ｓｅｍｅｎｏｖａｎｄ

Ｃｈｚｈａｎ，１９５９）。

嗣后，在哈隆克斯坦ＶｅｒｋｎｅｅＥｓｐｅ稀有金属矿

床中找到了晶形良好的钡铁钛石（Ｙａｋｏｖｌｅｖｓｋａｙａａｎｄ

Ｍｉｎｅｅｖ，１９６５）。再后，在俄罗斯北贝加尔发现锰钡

铁钛石（ｍａｎｇａｎｉｆｅｒｏｕｓｂｅｆｅｒｔｉｓｉｔｅ）（Ｇａｎｚｅｅｖｅｔａｌ．，

１９７１）。其实，后者应该是最早发现和报道的钡锰钛

石（ｈｅｊｔｍａｎｉｔｅ），惜当初未视作独立矿物种。２０世纪

８０年代初，我国江苏东海县找到产出相对集中，粒径

比较粗大的钡铁钛石，而且作了相当深入系统的矿物

学研究（张淑君等，１９８２；吴功保等，１９８２）。

钡铁钛石矿物种发现至今，已达５０余年。而

且，在白云鄂博发现的新矿物中，好像钡铁钛石受关

注程度最高。但是，关于它的化学分子式却有不同

的表述，有的甚至殊异。拙文对这些写法各异的化

学分子式作了梳理，结合我们和国内外对该矿物及

其类似矿物的晶体结构测定，沿用最初发表的原始

矿物化学成分，重新计算了原型钡铁钛石的单位分

子式中的离子数（简称犪狆犳狌，下同）。以此为基础，

初步改进了原型钡铁钛石的晶体化学式。另一方

面，关于原型钡铁钛石的晶胞参数亦是仁者见仁，智

者见智，犹如地质学界对白云鄂博矿床的成因认识

一样（白鸽和袁忠信，１９８３；中国科学院地球化学研

究所，１９８８；ＬｅＢａｓｅｔａｌ．，１９９２；Ｗａｎｇｅｔａｌ．，

２０１０）。本文主要依据晶体结构精测的初步成果，借

鉴东海钡铁钛石晶体结构的精测成果，对原型钡铁

钛石的真晶胞参数作了推论。

钡铁钛石不但是矿物种名，而且也是族名。原

型钡铁钛石晶体化学式的初步改进及其真晶胞参数

的推论，至少可以做到部分正本清源，减少误读、误

判，而且有可能为相关新矿物种的顺利登场，搭建新

平台。

１　关于原型钡铁钛石的化学分子式

１．１　历史回顾

起初，发现者给出的原型钡铁钛石的化学分子

式为ＢａＦｅ２ＴｉＳｉ２Ｏ９（ＳｅｍｅｎｏｖａｎｄＣｈｚｈａｎ，１９５９）。

基于至少连矿物的结构水都未纳入计算，该分子式

不足为凭。

１９６３年，我国卓越的结晶矿物学家彭志忠及其

合作者沈今川分析了原型钡铁钛石的晶体结构，据实

对发现者提供的矿物分子式予以重要修正的晶胞晶

体化学式为：２｛Ｂａ（Ｆｅ２＋，Ｆｅ３＋，Ｍｇ）（Ｆｅ
２＋，Ｍｎ２＋）Ｔｉ地
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［Ｓｉ２Ｏ７］Ｏ（ＯＨ，Ｏ）（ＯＨ，Ｃｌ）｝，简化的晶体化学式

ＢａＦｅＦｅＴｉＳｉ２Ｏ７Ｏ（ＯＨ）２（彭志忠和沈今川，１９６３）。

同年，关雅先、Ｓｉｍｏｎｏｖ和前苏联科学院院士

Ｂｅｌｏｖ，在苏联也对采自白云鄂博的原型钡铁钛石的

晶体作了结构测定。他们书写的原型钡铁钛石的单

位分子式：ＢａＦｅ２ＴｉＯ［Ｓｉ２Ｏ７］（ＯＨ）２（Ｇｕａｎｅｔａｌ．，

１９６３）。

过了三年，作为原型钡铁钛石发现者之一，张培

善（１９６６）把矿物的化学分子式更改为ＢａＦｅ２Ｔｉ［Ｏ

"

（ＯＨ）２"Ｓｉ２Ｏ７］，但未对何以如此变更的原委作

任何解释。

１９８２年，我国学者计算东海产钡铁钛石的简式

为Ｂａ１．００（Ｆｅ１．５６Ｍｎ０．２６）１．８２Ｔｉ０．８３［Ｓｉ１．９０Ｏ７］（ＯＨ１．１５

Ｆ０．８１Ｃｌ０．０４）２．００（张淑君等，１９８２）。

同年，我国另外一些研究者在对东海钡铁钛石

的穆斯堡尔谱研究的同时，也对原型钡铁钛石的化

学式作了计算，但表达却有差异：ＢａＦｅ２Ｔｉ［Ｓｉ２Ｏ７］Ｏ

（ＯＨ，Ｆ）２（吴功保等，１９８２）。晚些日子，阚学敏等

（１９８２）在关于原型钡铁钛石的穆斯堡尔谱研究论文

中，表示的化学式为ＢａＦｅ２Ｔｉ（Ｓｉ２Ｏ７）Ｏ（ＯＨ）２。

又过了四年，《白云鄂博矿物学》专著问世。作为

该书主笔和原型钡铁钛石发现者，张培善再次将钡铁

钛石的化学分子式又作了变更：Ｂａ（Ｆｅ，Ｍｎ）２Ｔｉ（Ｏ，

ＯＨ，Ｃｌ）２［Ｓｉ２Ｏ７］。而且，同样未对矿物分子式变更的

缘由加以说明（张培善和陶克捷，１９８６）。

１９８８年，《白云鄂博矿床地球化学》专著出版。

其中，论及原型钡铁钛石时使用的化学分子式为Ｂａ

（Ｆｅ，Ｍｎ）２Ｔｉ［Ｓｉ２Ｏ７］（Ｏ，ＯＨ，Ｃｌ）２（中国科学院地球

化学研究所，１９８８）。不难看出，该分子式与张培善

和陶克捷（１９８６）表达的钡铁钛石分子式相同，差别

仅在于前者按惯例把附加阴离子置于分子式末。

１９９０年代初，新矿物钡锰钛石（ｈｅｊｔｍａｎｔｉｅ）作

为钡铁钛石的锰类似物见刊。文中，发现者还对产

于中国白云鄂博、东海，哈
#

克斯坦和俄罗斯北贝加

尔的钡铁钛石及锰钡铁钛石的化学分子式重新作了

计算（Ｖｒａｎａｅｔａｌ．，１９９２）。虽未分列出它们的分子

式，但根据表列的计算值很容易把前三地钡铁钛石

的简化分子式写成ＢａＦｅ２＋２ Ｔｉ（Ｓｉ２Ｏ７）Ｏ（ＯＨ，Ｆ）２。

而后者即俄罗斯北贝加尔产锰钡铁钛石的简化式则

为Ｂａ（Ｍｎ，Ｆｅ）２Ｔｉ（Ｓｉ２Ｏ７）Ｏ（ＯＨ，Ｆ）２，这就是前面

何以指出，北贝加尔产锰钡铁钛石实属最早发现和

报道的钡锰钛石矿物种的缘由。

上世纪末，张培善等（１９９８）在《中国稀土矿物

学》书内，再次确认于１９８６年第二次改写的原型钡

铁钛石的分子式即 Ｂａ（Ｆｅ，Ｍｎ）２Ｔｉ（Ｏ，ＯＨ，Ｃｌ）２

（Ｓｉ２Ｏ７）。次年，杨主明等表达的原型钡铁钛石分子

式却为Ｂａ（Ｆｅ，Ｍｎ）２Ｔｉ（Ｓｉ２Ｏ７）Ｏ（ＯＨ，Ｃｌ）２（Ｙａｎｇ

ｅｔａｌ．，１９９９）。

步入２１世纪，在一系列探讨钛双硅酸盐矿物的

晶体结构论文（Ｒｏｚｅｎｂｅｒｇｅｔａｌ．，２００３；Ｓｏｋｏｌｏｖａ，

２００６；Ｒａｓｔｓｖｅｔａｅｖａｅｔａｌ．，２００８；Ｓｏｋｏｌｏｖａｅｔａｌ．，

２００９ａ，２００９ｂ）中，钡铁钛石自然是关注对象之一。

Ｓｏｋｏｌｏｖａ（２００６）认为，钡铁钛石和钡锰钛石的结构

通式都为犃Ｐ
［６］犕Ｈ犕Ｏ

２
（Ｓｉ２Ｏ７）犡

Ｏ

Ｍ犡
Ｏ

Ａ犡
Ｐ
Ｍ
。式内，犃Ｐ

＝Ｂａ，
［６］犕Ｈ ＝Ｔｉ，犕

Ｏ

２ ＝Ｆｅ、Ｍｎ，犡
Ｏ

Ｍ ＝Ｏ，犡
Ｏ

Ａ ＝

（ＯＨ），犡
Ｐ

Ｍ＝（ＯＨ）。其表列的钡铁钛石的晶体化

学通式可以写成ＢａＢａＦｅ２＋Ｆｅ２＋Ｆｅ２＋Ｆｅ２＋ＴｉＴｉ（Ｓｉ２

Ｏ７）２Ｏ２（ＯＨ）２（ＯＨ）２。

藉助 ＢｒｕｃｋＳｍａｒｔＣＣＤ 单晶衍射仪，Ｌｉ等

（２０１１）对东海产钡铁钛石做了晶体结构精测，书写

其简化式为Ｂａ（Ｆｅ，Ｍｎ）２Ｔｉ（Ｓｉ２Ｏ７）Ｏ（ＯＨ，Ｆ）２。

检索近３０～５０年来出版的权威性矿物种辞书，

其中关于钡铁钛石的化学分子式写法有：ＢａＦｅ２Ｔｉ

［Ｓｉ２Ｏ９］（Ｂａｙｌｉｓｓｅｔａｌ．，１９８６）、Ｂａ（Ｆｅ，Ｍｎ）２ＴｉＳｉ２

Ｏ７（Ｏ，ＯＨ）２（ＳｔｒｕｂｅｌａｎｄＺｉｍｍｅｒ，１９８７；Ｒｏｂｅｒｔｓ

ｅｔａｌ．，１９９０；Ｍａｎｄａｒｉｎｏ，１９９９）和Ｂａ（Ｆｅ，Ｍｎ）２

ＴｉＯＳｉ２Ｏ７（ＯＨ，Ｆ）２（ＢａｃｋａｎｄＭａｎｄａｒｉｎｏ，２００８）。

最近，我们对白云鄂博原型钡铁钛石亦作了晶

体结构精测（尚未最终完成），其实验条件与前述东

海产钡铁钛石的结构精测的测试条件完全相同。精

测结果表明，矿物中附加阴离子分别位于３个八面

体的端氧上。参照角闪石类矿物每单位分子式中的

两个附加阴离子位置被视作一个等效结构位置的范

例（Ｌｅａｋｅｅｔａｌ．，１９９７；Ｈａｗｔｈｏｒｅｎｅｔａｌ．，１９９５），

我们把钡铁钛石中两个ＦｅＯ６八面体端氧上的附加

阳离子（ＯＨ－、Ｆ－、Ｃｌ－、或Ｏ２－）位置视为一个等效

结构位置。同理，其内Ｆｅ所占两个位置也看作一

个等效结构位置。根据初步的晶体结构精测，推出

有所改进的原型钡铁钛石的晶体化学式（详后）。

１．２　各异分子式差别的梳理

比较上述写法各异的钡铁钛石化学分子式，不

难看出它们之间的主要分歧有二：其一，钡铁钛石单

位分子式中，阴离子（包括硅酸部分的氧和附加阴离

子）总数是９，还是１０？其二，附加阴离子所占的２

个等效结构位置中，何种离子（Ｏ２－、ＯＨ－）占优？乃

至后面还会提到有水分子占优的可能性。

关于第一个问题，不同方法测定原型钡铁钛石

和其他地方产同种矿物的晶体结构，一致说明钡铁

０３８
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钛石晶体结构中，阴离子总数为１０。

关于第二个问题，只有根据最初发表的原型钡

铁钛石的化学成分，重新计算犪狆犳狌，再按晶体结构

测定指派占位元素，方可作出中肯的解答。

１．３　原型钡铁钛石犪狆犳狌再计算及其评估

表１系重新计算的原型钡铁钛石犪狆犳狌值。列

入该表的还有 Ｖｒａｎａ等（１９９２）计算的原型钡铁钛

石犪狆犳狌，以资比照。

表１　原型钡铁钛石化学成分及其分子式（犪狆犳狌）再计算

犜犪犫犾犲１　犆犺犲犿犻犮犪犾犮狅犿狆狅狊犻狋犻狅狀犪狀犱犪狋狅犿狊狆犲狉犳狅狉犿狌犾犪狌狀犻狋（犪狆犳狌）狉犲犮犪犾犮狌犾犪狋犻狅狀狊狅犳狋狔狆犲犫犪犳犲狉狋犻狊犻狋犲

组分 含量（％） 分子数 阴离子数 阳离子数 犪狆犳狌Ⅰ 犪狆犳狌Ⅱ 犪狆犳狌Ⅲ 犪狆犳狌Ⅳ

ＳｉＯ２ ２３．６８ ０．３９４１ ０．７８８２ ０．３９４１ Ｓｉ ２．００ ２．０９ １．８８ ２．０９７

ＴｉＯ２ １５．３９ ０．１９２６ ０．３８５２ ０．１９２６ Ｔｉ ０．９８ １．０２ ０．９２ １．０２５

Ａｌ２Ｏ３ ０．２９ ０．００２８ ０．００８４ ０．００５６ Ａｌ ０．０３ ０．０３ ０．０３ ０．０３０

Ｆｅ２Ｏ３ １．０８ ０．００６８ ０．０２０４ ０．０１３６ Ｆｅ３＋ ０．０７ ０．０７ ０．０６ ０．０７２

ＦｅＯ ２２．５６ ０．３１４０ ０．３１４０ ０．３１４０ Ｆｅ２＋ １．５９ １．６７ １．５０ １．６７１

ＭｎＯ １．６２ ０．０２２８ ０．０２２８ ０．０２２８ Ｍｎ ０．１２ ０．１２ ０．１１ ０．１２１

ＭｇＯ ０．５０ ０．０１２４ ０．０１２４ ０．０１２４ Ｍｇ ０．０６ ０．０７ ０．０６ ０．０６６

ＣａＯ ０．３７ ０．００６６ ０．００６６ ０．００６６ Ｃａ ０．０３ ０．０４ ０．０３ ０．０３５

ＢａＯ ２９．９８ ０．１９５５ ０．１９５５ ０．１９５５ Ｂａ ０．９９ １．０４ ０．９３ １．０４０

Ｎｂ２Ｏ５ ０．８４ ０．００３２ ０．０１６０ ０．００６４ Ｎｂ ０．０３ ０．０３ ０．０３ ０．０３４

Ｋ２Ｏ ０．１２ ０．００１３ ０．００１３ ０．００２６ Ｋ ０．０１ ０．０１ ０．０１ ０．０１４

Ｎａ２Ｏ ０．４９ ０．００７９ ０．００７９ ０．０１５８ Ｎａ ０．０８ ０．０８ ０．０８ ０．０８４

Ｈ２Ｏ＋ １．６５ ０．０９１６ ０．０９１６ （０．１８３２） 阳离子总数 ５．９９ ６．２７ ５．６４ ６．２８９

Ｃｌ ０．６３ ０．０１７８ ０．０１７８ ＯＨ ０．９３ ０．９７ ０．８８ ０．９７６

Ｈ２Ｏ－ ０．１４ Ｃｌ ０．０９ ０．０９ ０．０９ ０．０９５

Σ ９９．３４ Ｏ １．５１ １．９２ １．０３ １．９２９★

Ｃｌ≡Ｏ －０．１４ Ｈ２Ｏ？ ０．４７ ０．０２ ０．００ ０．００

总量 ９９．２０ １．８８４２ １．１８２０
附加阴离子

总数
３．００ ３．００ ２．００ ３．００★★

计算根据 阳离子数和为６ 阴离子数和为１０ 阴离子数和为９ 阴离子数和为１０

文献 ① 本文 ②

注：最初发表时的化学成分值；张培善和陶克捷（１９８６）把０．３７写成０．２３，疑系笔误；★Ｖｒａｎａ等未标示该值，此系笔者添加；★★原值为

１．０７１；①ＳｅｍｅｎｏｖａｎｄＣｈｚｈａｎ（１９５９）；②Ｖｒａｎａ等（１９９２）。

　　之所以首先依阳离子总数为６作基数计算（表

１“犪狆犳狌Ⅰ”），是因为结构测定证实，原型钡铁钛石

单位分子中阳离子数之和是 ６，尽管 Ｓｏｋｏｌｏｖａ

（２００６）所列的通式内，阳离子数和为１２，但阴离子

总数为２４，以公约数２化简后，单位分子式中的阳

离子数和依照为６。另一方面，阳离子总数为６，业

已成为了所有研究过钡铁钛石及其锰类似物（钡锰

钛石）学者（ＳｅｍｅｎｏｖａｎｄＣｈｚｈａｎ，１９５９；彭志忠和

沈今川，１９６３；Ｇｕａｎｅｔａｌ．，１９６３；Ｙａｋｏｖｌｅｖｓｌａｙａ

ａｎｄＭｉｎｅｅｖ，１９６５；Ｇａｎｚｅｅｖｅｔａｌ．，１９７１；张淑君

等，１９８２；吴 功 保 等，１９８２；阚 学 敏 等，１９８２；

Ｒａｓｔｓｖｅｔａｅｖａｅｔａｌ．，１９９１；Ｖｒａｎａｅｔａｌ．，１９９２；

Ｙａｎｇｅｔａｌ．，１９９９；Ｓｏｋｏｌｏｖａ，２００６；Ｌｉｅｔａｌ．，

２０１１）的共识。再一方面，主要依照“犪狆犳狌Ⅰ”并顾

及结构精测的初步成果（详见后述），我们姑且可以

把原 型 钡 铁 钛 石 的 经 验 化 学 式 写 为：（Ｂａ０．９９

Ｋ０．０１）１．００（Ｆｅ
２＋
１．５９Ｍｎ０．１２Ｆｅ

３＋

０．０８Ｎａ０．０８Ｍｇ０．０６Ｃａ０．０２Ａｌ０．０３

Ｃａ０．０２Ｎｂ０．０１）１．９９（Ｔｉ０．９８Ｎｂ０．０２）１．００（Ｓｉ２Ｏ７）（Ｏ０．５１Ｈ２

Ｏ０．４７ＯＨ０．０２）１．００（Ｏ１．００ＯＨ０．９１Ｃｌ０．０９）２．００，其简化的晶

体化学式暂且写成ＢａＦｅ２Ｔｉ（Ｓｉ２Ｏ７）（Ｏ，Ｈ２Ｏ）（Ｏ，

ＯＨ）２。前述二式在电价上均平衡。又一方面，

“犪狆犳狌Ⅰ”不仅阳离子和为６，而且阴离子总数加上

０．４７个 Ｈ２Ｏ和０．０１个ＯＨ，其值为１０，这些都同

晶体结构测定的初步结果相符；末了，以阳离子数和

为６作基数计算，还可以规避因分析误差带来犪狆犳狌

计算超差。因此，权衡利弊，建议以阳离子之和为６

作基数计算钡铁钛石、钡锰钛石的犪狆犳狌。

表１中的“犪狆犳狌Ⅱ”和“犪狆犳狌Ⅳ”都是以钡铁钛

石的阴离子数之和等于１０作计算基数的。并且，如

果两者的有效数字取位一致，则“犪狆犳狌Ⅱ”＝“犪狆犳狌

Ⅳ”。按说，依阴离子总数为１０，应与钡铁钛石的晶

体结构测定及精测实情吻合。可是，这样计算的阳

离子总数大于６（表１），好像与业已达成共识的阳离

子总数为６相悖。究其原委，也许主要肇因于矿物

化学分析的误差所致。不过，依“犪狆犳狌Ⅱ”或／和
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“犪狆犳狌Ⅳ”，参照结构精测的初步成果，原型钡铁钛

石的晶体化学式同样可暂写成ＢａＦｅ２＋２Ｔｉ（Ｓｉ２Ｏ７）

（Ｏ，Ｈ２Ｏ）（Ｏ，ＯＨ）２。

现在评估以阴离子总数为９作基数计算的

“犪狆犳狌Ⅲ”（表１）。张淑君等（１９８２）、张培善和陶克

捷（１９８６）、中国科学院地球化学研究所（１９８８）和张

培善等（１９９８）都是照阴离子总数为９来计算钡铁钛

石犪狆犳狌的。应该指出，这样的计算不但经不起矿

物晶体结构测定的检验，也经不起业已成为共识（即

阳离子和为６）（“犪狆犳狌Ⅲ”的阳离子和为５．６４）的审

视，还经不起分子式理应电价平衡的推敲。虽然从

表面上看，张培善和陶克捷（１９８６），中国科学院地质

化学研究所（１９８８）和张培善等（１９９８）都是按∑阴离

子＝９计算的犪狆犳狌及其简化式［即ＢａＦｅ２Ｔｉ（Ｓｉ２

Ｏ７）（Ｏ，ＯＨ）２］的表述无误，然其大前提错，必然南

辕北辙。

１．４　原型钡铁钛石晶体化学式的改进

从后面的论述可知，如果从晶体结构精测来看，

原型钡铁钛石的晶体化学式可能应表述为ＢａＦｅ２Ｔｉ

（Ｓｉ２Ｏ７）（Ｈ２Ｏ，Ｏ）（Ｏ，ＯＨ）２。这里主要参照原始化

学成分计算并通过不同方法求得原型钡铁钛石

犪狆犳狌及其评估，考虑到原型钡铁钛石晶体结构精测

的初步成果，将其晶体化学式暂改进为：ＢａＦｅ２＋２ Ｔｉ

（Ｓｉ２Ｏ７）（Ｏ，Ｈ２Ｏ）（Ｏ，ＯＨ）２。这同彭志忠和沈今

川（１９６３）表达的简化晶体化学式差别在于，后二个

附加阴离子位置上的占位分别由Ｏ（ＯＨ）２初步改进

成（Ｏ，Ｈ２Ｏ）（Ｏ，ＯＨ）２。

必须指出，从化学成分计算所得的晶体化学式

理应同结构精测所得的晶体化学式协调一致。现时

存在的反差很可能缘于化学分析误差所致。因为原

型钡铁钛石的化学成分是５０余年前Ｋａｚａｋｏｖａ的湿

法分析值（ＳｅｍｅｎｏｖａｎｄＣｈｚｈａｎ，１９５９）。而今，应

该用电子探针分析验证。

２　关于原型钡铁钛石的晶胞参数

众所周知，如同化学组成一样，晶胞参数亦是矿

物种最重要的本质特征。正是在这点上，半个多世

纪以来，学界关于原型钡铁钛石的晶胞参数也是见

仁见智，令人莫辨真伪。

２．１　问题的脉络

原型钡铁钛石的Ｘ射线衍射分析，最早是前苏

联科学院 Ｎ．Ｇ．Ｐｉｎｅｖｉｃｈ所作。他提供的斜方晶

胞参数：犪ｏ＝０．７５５±０．００１ｎｍ、犫ｏ＝１．０９８±０．００２

ｎｍ、犮ｏ＝０．５３６±０．００１ｎｍ；犞＝０．４４４ｎｍ
３；犣＝２。

原型钡铁钛石论文面世时，其发现者认可上述参数，

并且还用“光学性质比较清楚地反映着构造的歪曲

而表现为单斜对称”（ＳｅｍｅｎｏｖａｎｄＣｈｚｈａｎ，１９５９）

圆其斜方晶系之说。

彭志忠和沈今川（１９６３）、Ｇｕａｎ等（１９６３）分别对

原型钡铁钛石的晶体结构作了测定。前者将原型钡

铁钛石所属晶系由斜方订正为单斜，其晶胞（以下简

称亚晶胞）参数为：犪ｏ＝１．０９８±０．００２ｎｍ、犫ｏ＝

０．６８０±０．００１ｎｍ、犮ｏ＝０．５３６±０．００１ｎｍ，β＝９４°，

空间群可能为犘２１／犿或犘２１，犣＝２。后者亦提供的

是单斜晶胞（以下简称准晶胞）参数：犪＝１．０６０＝

０．５３０×２ｎｍ、犫＝１．３６４＝０．６８２×２ｎｍ、犮＝１．２４７

ｎｍ，β＝１１９°３０’，空间群可能为犆２／犿 或犆２，犣＝８。

由此可见，准晶胞的二个晶轴长分别是亚晶胞的两

倍。换言之，准晶胞与亚晶胞之间存在二维公度超

结构关系。

上世纪７０年代后期，中国科学院地球化学研究

所矿物Ｘ射线粉晶鉴定手册编著组（１９７８）发表了

他们用粉晶衍射法求得原型钡铁钛石的晶胞参数。

其值与彭志忠和沈今川（１９６３）值雷同，但空间群选

定犘２１／犿。

到了１９８０年代中期，张培善和陶克捷（１９８６）全

盘采纳彭志忠和沈今川（１９６３）测获的晶胞参数，但

空间群用的是中国科学院地球化学研究所矿物 Ｘ

射线粉晶鉴定手册编著组（１９７８）成果，即犘２１／犿。

遗憾的是，后来《白云鄂博矿床地球化学》一书论及

钡铁钛石时，居然，匪夷所思地引用前苏联科学院

Ｐｉｎｅｖｉｃｈ最初测得的斜方晶胞参数（中国科学院地

球化学研究所，１９８８；ＳｅｍｅｎｏｖａｎｄＣｈｚｈａｎ，１９５９）。

作为钡铁钛石的锰类似物，钡锰钛石的发现者

分别用粉晶衍射和单晶旋进法测获该矿物的单斜晶

胞参数。“真晶胞”：犪＝１．１７５４（３）ｎｍ、犫＝１．３８３５

（１０）＝０．６９１８×２ｎｍ、犮＝１．０７１３（２）＝０．５３５７×２

ｎｍ，β＝１１２．１８（２）°，空间群犃／；亚晶胞：犪＝

１．１７５４ｎｍ、犫＝０．６９１８ｎｍ、ｃ＝０．５３５７ｎｍ，β＝

１１２．１８（２）°，空间群犘２１／犿（以上为旋进法测值）。

事实上，在钡锰钛石作为新矿物正式出世的头

一年，俄罗斯学者率先发表了“天然产Ｂａ、Ｍｎ钛硅

酸矿物”即钡锰钛石的晶体结构（Ｒａｓｔｓｖｅｔａｅｖａｅｔ

ａｌ．，１９９１）。他们提供的犘２１／犿变体的晶胞参数：犪

＝０．５３６１ｎｍ、犫＝０．６９０６ｎｍ、犮＝１．２５５６ｎｍ，β＝

１１９．８°；犆犿变体的晶胞参数：犪＝１．０７２３２＝０．５３６１６

×２ｎｍ、犫＝１．３８１２＝０．６９０６×２ｎｍ、犮＝１．２５６３

ｎｍ，β＝１１９．９°。
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鉴此，大体说来，钡锰钛石的亚晶胞（或其犘２１／

犿变体晶胞）与彭志忠和沈今川（１９６３）所测原型钡

铁钛石的亚晶胞相当，前者的“真晶胞”（或其犆犿变

体晶胞）相当于Ｇｕａｎ等（１９６３）测得后者的准晶胞。

因为，后者的亚晶胞与准晶胞之间，β相差达２５．５°。

正如彭志忠和沈今川（１９６３）曾注意过的那样，“在钡

铁钛石晶体的等倾斜华盛堡照片上发现犺００、犺２０、

犺４０、犺０２、犺０４等倒易格子排列都有因衍射点的弥散

而连成连续线条的现象，此种现象显然是与晶体沿

（００１）面的不规则堆积有关”。

２０世纪末，杨主明等对原型钡铁钛石和东海产

钡铁钛石用单晶照相法测得亚晶胞空间群为犘２１／

犿，“真晶胞”空间群为犆犿。而粉晶衍射法求得原型

钡铁钛石的“真晶胞”参数为犪＝１．０６１２（３）ｎｍ、犫＝

１．３６３７（７）ｎｍ、犮＝１．２４６４（２）ｎｍ，β＝１１９．４９（２）°。

也就是说，这套参数可与Ｇｕａｎ等（１９６３）测得的值

对比。相应地，东海钡铁钛石“真晶胞”参数为犪＝

１．０６３３（６）ｎｍ、犫＝１．３６７（１）ｎｍ、犮＝１．２４６５（５）

ｎｍ，β＝１１９．５５（４）°（Ｙａｎｇｅｔａｌ．，１９９９）。然而，头

年（１９９８年），《中国稀土矿物学》重申１２年前认可

的原型钡铁钛石的晶胞参数（张培善等，１９９８；张培

善和陶克捷，１９８６）

颇具戏剧性的是，新世纪头１０年中期（？），

Ｓｏｋｏｌｏｖａ等意在研究哈#

克斯坦产“晶体最好”的

钡铁钛石而赴费尔斯曼矿物博物馆观察标本，却意

外发现了与钡铁钛石、金沙江石紧密共生的新矿

物———Ｃａｍａｒａｔｅ（Ｓｏｋｏｌｏｖａｅｔａｌ．，２００９ａ；Ｃａｍａｒａ

ｅｔａｌ．，２００９）。在她发表涉及钡铁钛石晶体结构的

论文中，有关原型钡铁钛石的晶胞参数均引 Ｇｕａｎ

等（１９６３）的测值（Ｓｏｋｏｌｏｖａ，２００６）。看来，她虽然对

钡铁钛石的晶体结构着墨不少，但好像并未对“晶体

最好”的哈
#

克斯坦产钡铁钛石作结构精测。

检索国内外关于矿物种方面的权威性工具书，

所引原型钡铁钛石的晶胞参数，同样莫衷一是：有引

用１９５９年发表的斜方晶胞参数值，增补空间群为

犘犿犿狀（Ｂａｙｌｉｓｓｅｔａｌ．，１９８６），有援引彭志忠和沈今

川（１９６３）的亚晶胞参数值（王濮等，１９８４；Ｒｏｂｅｒｔｓｅｔ

ａｌ．，１９９０），更多的近版辞书则以沿用 Ｇｕａｎ等

（１９６３）的准晶胞参数为主。

２．２　东海产钡铁钛石晶体结构精测的启示

如果说，以前所测原型钡铁钛石晶体结构，囿于

仪器性能不高使得分析精度欠佳的话，那么新近，借

助ＢｒｕｃｋＳｍａｒｔＣＣＤ单晶衍射仪，中国地质大学

（北京）晶体结构实验室测定东海韧性剪切变形、变

质碱性花岗岩所产钡铁钛石的晶体结构，不但精度

大为提高，而且取得新知新见：①矿物具有明显的超

结构弱衍射点，而且在倒易衍射点中，沿犪、犫、犮

３个方向均有超结构加密弱衍射点分布；②涵盖所

有弱衍射点测得新的“三维超晶胞”，其参数：犪＝１．

０６５０２（１５）＝０．５３２５１×２ｎｍ、犫＝１．３７２３３（１９）＝０．

６８６１７×２ｎｍ、犮＝２．１６８９７（３）＝１．０８４４９×２ｎｍ，α

＝９０°、β＝９４．６９８（３）°、γ＝９０°，空间群为犆犿，犞＝３．

１５９４（８）ｎｍ３，犣＝１６；③若忽略犮
方向的弱衍射点，

获得“二维超晶胞”参数：犪＝１．０６５４８（１５）＝０．５３２７４

×２ｎｍ、犫＝１．３７２８４（１９）＝０．６８６４２×２ｎｍ、犮＝

１．１６９００（１７）ｎｍ，α＝９０°、β＝１１２．３２２（２８）°、γ＝

９０°，空间群为犆犿，犞＝１．５８１８０ｎｍ３，犣＝８；④若忽

略所有弱衍射点，测获的最小亚晶胞参数为：犪＝

０．５３２４９（１７）ｎｍ、犫＝０．６８６６９（２２）ｎｍ，犮＝１．０８７０９

（３６）ｎｍ，α＝９０°、β＝９４．７４０（６２）°、γ＝９０°，空间群

为犘２１／犿，犣＝２；⑤三维超结构———钡铁钛石矿物

中的新结构（Ｌｉｅｔａｌ．，２０１１），把东海产钡铁钛石的

晶体结构精测成果（Ｌｉｅｔａｌ．，２０１１），彭志忠和沈今

川（１９６３）、Ｇｕａｎ等（１９６３）关于原型钡铁钛石结构测

定成果，Ｒａｓｔｓｖｅｔａｅｖａ等（１９９１）对于钡锰钛石的结

构测定成果和 Ｖｒａｎａ等（１９９２）的有关工作成果辑

成表２。通过表２的对比，特别是东海产钡铁钛石

晶体结构的精测所获得的新知新见，对深化认识原

型钡铁钛石的晶体化学特征颇多启示。启示之一

是，有必要按东海产同种矿物所作结构精测相同的

实验条件，对原型钡铁钛石的晶体结构亦作精测。

３　原型钡铁钛石晶体结构精测的初步

成果概述

　　勿庸讳言，原型钡铁钛石的晶体结构精测尚未最

终完成。其瓶颈之一在于，我们的结构分析同

Ｓｏｋｏｌｏｖａ（２００６）所谓钡铁钛石“犡
Ｏ

Ｍ
位置总是由一个

氧原子所占”的认识有出入。原型钡铁钛石的结构精

测表明，在其结构中，与ＴｉＯ６八面体连接的一个端氧

位置有可能是 Ｈ２Ｏ或ＯＨ或Ｏ
２－，结构精修发现这

个氧附近总有两个其他原子，键长０．０９～０．１０ｎｍ左

右，与Ｈ－Ｏ键长相当。说得明白些，该位置很可能

以Ｈ２Ｏ为主所占。瓶颈之二在于，尽管原型钡铁钛

石如同东海产钡铁钛石那样具有显著的超结构弱衍

射点，而且同样在倒易衍射点中沿犪、犫、犮３个方

向均有（图１），但犮方向的加密衍射点如此嫌弱，以

致于据此不能测到理想的能解结构的真晶胞参数。

不过，仍可持之有据地勾勒原型钡铁钛石真晶胞参数
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表２　钡铁钛石族：钡铁钛石和钡锰钛石的晶体化学特征比较

犜犪犫犾犲２　犅犪犳犲狉狋犻狊犻狋犲犵狉狅狌狆：犆狉狔狊狋犪犾犆犺犲犿犻犮犪犾犮犺犪狉犪犮狋犲狉犻狊狋犻犮狊犫犲狋狑犲犲狀犫犲犳犲狉狋犻狊犻狋犲犪狀犱犺犲犼狋犿犪狀犻狋犲

矿物种名 钡 铁 钛 石 钡 锰 钛 石

产 地 中国白云鄂博（原产地） 中国东海县 俄罗斯北贝加尔 赞比亚中央省

晶胞名 亚晶胞 准晶胞 真晶胞 亚晶胞 准晶胞
最小

亚晶胞

二维

超晶胞

三维

超晶胞

犘２１／犿

晶胞
犆犿晶胞 亚晶胞 “真晶胞”

分子式
ＢａＦｅ２＋２ Ｔｉ（Ｓｉ２Ｏ７）（Ｏ，Ｈ２Ｏ）

（Ｏ，ＯＨ）２（？）

ＢａＦｅ２＋２ Ｔｉ（Ｓｉ２Ｏ７）

Ｏ（ＯＨ）２

Ｂａ（Ｆｅ，Ｍｎ）２ＴｉＯ

（Ｓｉ２Ｏ７）（ＯＨ，Ｆ）２
Ｂａ（Ｍｎ，Ｆｅ）２Ｔｉ（Ｓｉ２Ｏ７）Ｏ（ＯＨ，Ｆ）２

空间群 犘２１／犿 犆犿 ？ 犘２１／犿 犆犿 犘２１／犿 犆犿 犘２１／犿 犘２１／犿 犆犿 犘２１／犿 犆犿

晶胞

参数

犪（ｎｍ）犪ｏ０．５３８２４犪′
１．０７２８７

（２犪ｏ）
犪″

～

２犪ｏ
犪ｏ １．０９８犪′

１．０６０

（２犮ｏ）
犪ｏ０．５３２４７犪′

１．０６５４８

（２犪ｏ）
犪″
１．０６５０２

（２犪ｏ）
犪ｏ０．５３６１犪′

１．０７２３２

（２犪ｏ）
犪ｏ１．１７５４犪′１．１７５４

犫（ｎｍ）犫ｏ０．６９４１犫′
１．３８２１５

（２犫ｏ）
犫″

～

２犫ｏ
犫ｏ ０．６８０犫′

１．３６４

（２犫ｏ）
犫ｏ０．６８６６９犫′

１．３７２８４

（２犫ｏ）
犫″
１．３７２３３

（２犫ｏ）
犫ｏ０．６９０６犫′

１．３８１２

（２犫ｏ）
犫ｏ０．６９１８犫′

１．３８３５

（２犫ｏ）

犮（ｎｍ）犮ｏ１．１０５４犮′１．１８０８８犮″
～

３犮ｏ
犮ｏ ０．５３６犮′１．２４７犮ｏ１．０８７０９犮′１．１６９００犮″

２．１６８９７

（２犮ｏ）
犮ｏ１．２５５６犮′１．２５６３犮ｏ０．５３５７犮′

１．０７１３

（２犮ｏ）

β° ９４．６５８７ １１２．２８４５ ？ ９４ １１９．５ ９４．７４０ １１２．３２２ ９４．６９８ １１９．８ １１９．９ １１２．１８ １１２．１８

犞（大中小） 小 中 大 小 中 小 中 大 小 中 小 中

犣 ２ ８ ２４ ２ ８ ２ ８ １６ ２ ８ ２ ８

犚 － － － － ０．１５３ ０．０６９ ０．０４９ ０．０６３ 不详 不详 － －

资料来原 本文

彭志忠和

沈今川

（１９６３）

Ｇｕａｎ等

（１９６３）

Ｌｉ等

（２０１１）

Ｒａｓｔｓｖｅｔａｅｖａ等

（１９９１）

Ｖｒａｎａ等

（１９９２）

的轮廓：犪″≈２犪０、犫″≈２犫０、犮″≈３犮０（？），犣＝２４（？）。

如果忽略犮
方向的弱衍射点，获得准晶胞的参数为

犪′＝１．０７２８７ｎｍ、犫′＝１．３８２１５ｎｍ、犮′＝１．１８０８８

ｎｍ，α＝９０°、β＝１１２．２８４５°、γ＝９０°，空间群犆犿，犞＝

１．６２０３０９ｎｍ３，犣＝８；如果忽略所有弱衍射点，获得

亚晶胞参数为犪０＝０．５３８２４ｎｍ、犫０＝０．６９４１０ｎｍ、犮０

＝１．１０５４１ｎｍ，α＝９０°、β＝９４．６５８７°、γ＝９０°，空间

群犘２１／犿，犞＝０．４１１６０７ｎｍ
３，犣＝２（表２）。

４　原型钡铁钛石、东海钡铁钛石和钡

锰钛石晶体化学式比较

　　前已论及，原型钡铁钛石的晶体化学式可以初

步改进为ＢａＦｅ２＋２ Ｔｉ（Ｓｉ２Ｏ７）（Ｏ，Ｈ２Ｏ）（Ｏ，ＯＨ）２，

或者可能为 ＢａＦｅ２＋２ Ｔｉ（Ｓｉ２Ｏ７）（Ｈ２Ｏ ，Ｏ）（Ｏ，

ＯＨ）２。而东海产钡铁钛石的晶体化学式正如吴功

保等（１９８２）、Ｓｏｋｏｌｏｖａ（２００６）、Ｌｉ等（２０１１）书写的：

Ｂａ（Ｆｅ，Ｍｎ）２Ｔｉ（Ｓｉ２Ｏ７）Ｏ（ＯＨ，Ｆ）２；矿物种钡锰钛

石 的 晶 体 化 学 式 正 像 Ｖｒａｎａ 等 （１９９２）、

Ｒａｓｔｓｖｅｔａｅｖａ等（１９９１）表达的：Ｂａ（Ｍｎ２＋，Ｆｅ）２Ｔｉ

（Ｓｉ２Ｏ７）Ｏ（ＯＨ，Ｆ）２。有比较，才有鉴别。

试比较白云鄂博原型钡铁钛石和东海产钡铁钛

石的晶体化学式，至少末位附加阴离子位置上的占

位离子有质的区别，很可能应属两种不同但彼此有

关的矿物种。

试比较原型钡铁钛石与钡锰钛石的晶体化学

式，除末位附加阴离子位置上所占居优的阴离子有

图１　原型钡铁钛石单晶衍射倒易点（犪

犮
平面）

Ｆｉｇ．１　Ｒｅｃｉｐｒｏｃａｌｓｐｏｔｓｖｉｅｗｅｄｄｏｗｎ（犪

犮

ｐｌａｎｅ）

ｏｆｔｙｐｅｂａｆｅｒｔｉｓｉｔｅ

大黑点强衍射点，小黑点弱衍射点，在犪，犫方向

有弱的１／２加密点

Ｂｉｇｇｅｒｂｌａｃｋｓｐｏｔｓａｒｅｓｔｒｏｎｇａｎｄｓｍａｌｌｓｐｏｔｓ

ａｒｅｗｅａｋｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎｓ．Ｔｈｅｒｅａｒｅｗｅａｋ１／２ａｄｄｉｔｉｖｅｓｐｏｔｓ

ｉｎｔｈｅ犪ａｎｄ犮ｄｉｒｅｃｔｉｏｎ

本质差别外，前者的 犕ｏ位上以Ｆｅ２＋ ＞Ｍｎ
２＋ 为特

征，而后者则反之。

试比较东海产钡铁钛石同钡锰钛石的其质的差
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异仅表现为犕ｏ位上的离子占位殊异。据此，可以，

而且应该实事求是地认为，钡锰钛石不是原型钡铁

钛石的锰类似物，它应该是东海产钡铁钛石的锰类

似物。

我们知道，ＩＭＡＣＮＭＭＮ规定，对矿物的成分

新种而言，基本要求是：相对于一个已知矿物种的等

效结构位置，一种可能的新矿物至少要有一个结构

位置应当主要由一种不同的化学元素占据（Ｎｉｃｋｅｌ

ａｎｄＧｒｉｃｅ，１９９８）。通过上面的比较，不难看出，相

对原型钡铁钛石———不论主要根据初步晶体结构精

测所得ＢａＦｅ２＋２ Ｔｉ（Ｓｉ２Ｏ７）（Ｈ２Ｏ，Ｏ）（Ｏ，ＯＨ）２，还

是主要按照原始化学成分计算所得ＢａＦｅ２＋２ Ｔｉ（Ｓｉ２

Ｏ７）（Ｏ，Ｈ２Ｏ）（Ｏ，ＯＨ）２（按说，二者应该一致，因

故存疑）———和钡锰钛石的晶体化学式，东海钡铁钛

石有可能具有某种成分新的特征。

５　小结

（１）透视原型钡铁钛石写法各异的化学分子式，

其主要分歧在于：①矿物单位分子式中，阴离子总数

是９，还是１０？②矿物单位分子式中，二个附加阴离

子占据的结晶学位置上是Ｏ２－或者ＯＨ－，还是 Ｈ２

Ｏ为主？没有疑义和异议，先前的矿物晶体结构测

定和我们新近的相关工作均表明，钡铁钛石单位分

子式中，阴离子总数为１０。

（２）根据最初发表的原型钡铁钛石原始化学成

分，按照阳离子总数为６或／和阴离子总数为１０，计

算矿物的犪狆犳狌，再考虑到结构测定的初步成果，原

型钡铁钛石的晶体化学式似可以初步改进为

ＢａＦｅ２＋２ Ｔｉ（Ｓｉ２Ｏ７）（Ｏ，Ｈ２Ｏ）（Ｏ，ＯＨ）２；其可能性更

大的晶体化学式也许为ＢａＦｅ２＋２ Ｔｉ（Ｓｉ２Ｏ７）（Ｈ２Ｏ，Ｏ）

（Ｏ，ＯＨ）２。为规避因分析误差伴随的犪狆犳狌超差，

最好以阳离子数和为６作基数，计算钡铁钛石和钡

锰钛石的犪狆犳狌。

（３）梳理原型钡铁钛石表述各异的晶胞参数，分

歧主要源自，早先测定其晶体结构使用的仪器性能

不高，致使矿物在３个方向上的弱衍射点未显示和／

或显示弱而未充分注意，因而各自测得亚晶胞和准

晶胞二种差异分明的晶胞参数。

（４）显而易见，原型钡铁钛石的晶胞参数应以包

括犮
方向非常弱的衍射点在内求得的真晶胞为准。

遗憾的是，目前暂未测获理想的能解结构的真晶胞

参数，有待继续探索。不过，仍可形似、神似地勾勒

出真晶胞参数概貌：犪″≈２犪０、犫″≈２犫０、犮″≈３犮０（？），犣

＝２４（？）（表２）。这里，不妨预言，所谓钡锰钛石的

“真晶胞”，很可能只是其准晶胞，而真正的真晶胞有

待发现，或者换言之，如同钡铁钛石一样，钡锰钛石

也存在三维超结构和／或三维调制结构。

（５）综合考虑，原型钡铁钛石的晶体化学式、晶

胞参数和晶体结构需要更加深入的研究，并在其基

础上，分别加以厘正、辩正和修正。

（６）相对于原型钡铁钛石和钡锰钛石，所谓东海

钡铁钛石可能具有某种成分新的特征。
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