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Okreslanie ilosciowego sktadu mineralnego skat
zawierajacych mineraty ilaste metoda Rietvelda

Artykul prezentuje mozliwosci programu SIROQUANT wykorzystujacego metode Rietvelda do analizy sktadu
mineralnego skat zawierajacych mineraly ilaste. Program ten pozwala modelowaé dyfraktogramy rentgenowskie
skat przy zatozeniu okreslonego sktadu chemicznego i ustalonej budowy krystalograficznej faz w nich wystepu-
jacych. Powyzsza metoda umozliwia bezposrednig oceng jako$ci wykonanych oznaczen na podstawie stopnia
dopasowania dyfraktograméw eksperymentalnych z wyliczonymi oraz zawartosci dodanego do probek wzorca.
Wiarygodno$¢é wynikow otrzymywanych podczas analizy w programie SIROQUANT potwierdzono poprzez ich
korelacje z wynikami analizy sktadu chemicznego.

Stowa kluczowe: dyfrakcja rentgenowska, skaty ilaste, analiza ilo$ciowa.

Quantitative analysis of the mineral composition of rocks containing clay minerals by
Rietveld method

The paper presents the capabilities of the SIROQUANT program (the Rietveld method) for the analysis of minera-
logical composition of clay-reach rocks. The SIROQUANT enables X-ray diffraction patterns modeling with the
assumption of chemical composition and crystallographic structure of phases present in the rock sample. The above
method allows direct evaluation of the quality of the achieved results in two ways: on the basis of the goodness of
fit of the experimental and modeled X-ray diffraction patterns and obtained content of the standard added earlier
to the sample. Validity of the results received with the use of the SIROQUANT program was also verified by their
correlation with the results of chemical analysis.

Key words: X-ray diffraction, clays, quantitative analysis.

Wstep

Metoda Rietvelda [4] wykorzystywana jest w coraz
wigkszej ilosci programow stosowanych do analizy sktadu
mineralnego przy uzyciu dyfrakcji rentgenowskiej. Daje ona
mozliwos$¢ komputerowego modelowania struktury krystalo-
graficznej konkretnych mineratéw wystgpujacych w badanym
materiale, a nastepnie wykorzystywania ich jako wzorcow
przy analizie sktadu iloSciowego. Podczas modelowania
struktury atomowej poszczegdlnych mineralow mozliwe
jest uwzglednienie ich rzeczywistego sktadu chemicznego,
rozmiaréw krystalitow, obecnosci defektéw strukturalnych
czy stopnia dezorientacji preparatu.

Zaktad Geofizyki Wiertniczej INiG — PIB w Krakowie
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dysponuje obecnie dwoma programami dziatajacymi w opar-
ciu o powyzsza metod¢: BGMN — autorstwa Jorga Bergmana
(TU Bergakademie Freiberg, Department of Mineralogy) [1]
oraz SIROQUANT firmy Sietronics Pty Ltd. [7]. Ze wzgle-
du na skomplikowana obstuge (wprowadzanie wzorcow
w formacie Visual Basic, dlugie wykonywanie analizy) pro-
gram BGMN nie wszedt do standardowego uzycia. Program
SIROQUANT jest wyposazony w bogata bazg wzorcow (po-
nad 2500 mineratéw), jednoczes$nie odznacza si¢ intuicyjng
obshugg i1 szybkim dziataniem.

Zalety programu SIROQUANT przedstawiono na przy-
ktadzie trzech probek, poréwnujac rownoczesnie wyniki



uzyskane przy pomocy programu SIROQUANT i wezesniej
stosowanego programu RockJock Eberla [2] (z programu
RockJock zrezygnowano ze wzglgdu na ograniczong baze
wzorcow mineralnych). Poprawno$¢ analiz wykonywanych
przy pomocy programu RockJock oraz SIROQUANT zostala
potwierdzona i jest na biezaco kontrolowana w oparciu
o korelacje z wynikami analizy sktadu chemicznego. W pre-
zentowanym artykule zamieszczono przyktadowe korelacje
wykonane dla dwoch zbiorow probek pochodzacych z dwu
roznych basendéw sedymentacyjnych: miocenskiego (Za-
padlisko Przedkarpackie) oraz sylurskiego (Niz Polski).
Zaktad Geofizyki Wiertniczej INiG — PIB wprowadzit

artykuty

analize ilosciowg do standardowego zestawu badan w roku
2005 i na przestrzeni kilku lat wykonat tego typu badania
dla niemal 10 000 probek.

Nalezy rowniez zwrdci¢ uwage na fakt, ze przydatnosé
wszystkich powyzszych programow przy analizie skat za-
wierajacych mineraty ilaste zostata potwierdzona poprzez
Reynolds Cup [4] — konkurs organizowany w tej dziedzinie
przez cztonkow the Clay Minerals Society. Konkurs ten zostat
zapoczatkowany w 2000 roku przez Douglasa McCartiego
z ChevronTexaco i Jana Srodonia z ING PAN Krakéw oraz
Dennis Eberl z United States Geological Survey (USGS)
i odbywa si¢ cyklicznie co dwa lata.

Podstawy teoretyczne metody Rietvelda

Promienie rentgenowskie to fale elektromagnetyczne, tego
samego rodzaju co $wiatto widzialne lub fale radiowe, ale
o znacznie krétszej dtugosci. Analiza rentgenowska kryszta-
tow jest mozliwa dzieki temu, ze dtugos¢ fal promieniowania
rentgenowskiego (dla lampy miedziowej wynosi 1,5418 A)
jest porownywalna z odleglo$ciami pomiedzy ptaszczyznami
sieciowymi wystepujacymi w ich strukturze. Sie¢ krystaliczna
dziata jak siatka dyfrakcyjna, rozpraszajac promieniowanie
rentgenowskie na poszczegolnych atomach wchodzacych
w jej sktad. Promieniowanie rozproszone ulega nast¢pnie
wzmocnieniu w pewnych uprzywilejowanych kierunkach,
kiedy spetniony jest warunek Wulfa-Bragga:

2d sin® = nk

gdzie:

d — odleglos¢ migdzy ptaszczyznami sieciowymi,

O —kat miedzy promieniem padajacym a ptaszczyzng sieciows,
A — dhugos¢ fali padajace;,

n —rzad maksimum dyfrakcyjnego.

Dzigki powyzszym zalezno$ciom kazdy krysztal mozna
opisa¢ za pomoca zestawu charakterystycznych odleglosci
migdzyptaszczyznowych wystepujacych w strukturze jego
krysztatéw. Powyzsze odlegtosci uwidaczniajg si¢ na dyfrakto-
gramie rentgenowskim w postaci refleksow odpowiadajacych
wilasnie kierunkom wzmocnienia fali dyfrakcyjnej (rysunek 1).
Aby uzyska¢ na dyfraktogramie prawidlowa reprezentacje
plaszczyzn sieciowych, materiat jest ucierany w taki sposob,
aby udzial kazdej ptaszczyzny na powierzchni preparatu byt
zblizony do tego, jaki ma ona w sieci krystalicznej danego
mineratu 1 aby uzyska¢ odpowiednig statystyke zliczen.

Intensywnos¢ poszczeg6lnych reflekséw zalezy od kilku
czynnikow: rodzaju atomdw, ich rozmieszczenia w komorce
elementarnej, kata dyfrakcji oraz temperatury. Proporcje
intensywnosci odpowiadaja rowniez udziatowi powierzchni

poszczegblnych plaszczyzn w danym krysztale. Potozenie
refleksow zalezy tylko i wylacznie od rozmiarow komorki
elementarne;.

Kazdy krysztat zbudowany jest z wielu powtarzajacych
si¢ tzw. komorek elementarnych, w ktérych atomy rozmiesz-
czone sg w uporzadkowany sposob powtarzajacy si¢ w trzech
wymiarach. Komorke elementarng mozna scharakteryzowac
przez sze$¢ parametrow: dtugosci krawedzi a, bicw A oraz
katy wystepujace pomiedzy nimi: @, S 1y (rysunek 2). W za-
leznosci od ksztaltu komorki elementarnej kazdy krysztat
mozna zaklasyfikowa¢ do jednego z siedmiu uktadow kry-
stalograficznych: regularnego (a = b =c; o = f =y = 90°),
tetragonalnego (¢ = b # ¢; o = f =y = 90°), rombowego
(a#b+#c;o=p=y=90°), romboedrycznego (a = b = c;
o = f =y #90°), heksagonalnego (¢ = b # c; a = f = 90°,
y = 120°), jednoskos$nego (a # b # c; a =y = 90°, f # 90°)
itrojskosnego (a #b #c; a £ f #y #90°).

Oproécz siedmiu podstawowych uktadoéw krystalograficz-
nych Bravais wydzielit jeszcze 14 grup sieci przestrzennych,
w zalezno$ci od réznego sposobu wypehienia komorki
elementarnej przez atomy [3]. Sieci Bravais’a uzyskiwane
sa poprzez ztozenie siedmiu uktadéw krystalograficznych
i czterech sposobow centrowania (P — prymitywne; C — cen-
trowanie na podstawach; F — centrowanie na wszystkich
$cianach; I — przestrzenne). Informacje opisujace dang grupe
przestrzenng uzupetnia si¢ danymi dotyczacymi symetrii
uktadu oraz wspotrzednymi atomoéw w sieci krystaliczne;j.

Potozenie wezla sieci okreslane jest przez trzy jego wspol-
rzedne: x, y, z: x = ma, y = nb, z = pc, gdzie m, n, p to liczby
catkowite. Jesli za jednostke dtugosci przyjac state a, b, c,
to wspotrzednymi wezta beda liczby m, n, p okreslajace
potozenie danego wezla na odpowiedniej osi krystalograficz-
nej (rysunek 2). Liczby te nazywa si¢ wskaznikami wezta
1 zapisuje nastgpujaco: mnp. Dla wskaznikéw ujemnych
znak minus umieszcza si¢ nad wskaznikiem. Jezeli wezet
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Rys. 1. Dyfraktogram soli kuchennej — halitu
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Rys. 2. Komorka elementarna w uktadzie jednosko$nym
i tetragonalnym

znajduje si¢ wewnatrz komorki, to liczby m, n i p beda licz-
bami utamkowymi.

Metoda Rietvelda wykorzystuje fakt, ze — znajac pa-
rametry komorki elementarnej danego mineratu — mozna
wyliczy¢ matematycznie uzyskiwany dla niego obraz dyfrak-
cyjny (dyfraktogram rentgenowski). Intensywnos¢ refleksow
(wyrazona jako ilo$¢ zliczen na sekundg) na dyfraktogramie
rentgenowskim definiowana jest wzorem [7]:

(kD) = Lp(hkD)F? (hkDym(hkD)T(hkl) + bg

gdzie:

Lp — czynnik Lorentza oraz polaryzacyjny,

F? — zdolno$¢ pakietu do rozpraszania promieniowania rent-
genowskiego (kwadrat czynnika strukturalnego),

m — czynnik wielokrotnosci,

scisle okreslonego kata 6, lecz takze — w pewnym waskim
przedziale — moze wystapi¢ wokot tego kata (6 + Af). Czyn-
nik polaryzacyjny (p) jest wynikiem rozktadu pierwotnej,
niespolaryzowanej wiazki promieni rentgenowskich na dwie
sktadowe, z ktorych jedna jest prostopadta do ptaszczyzny
ugiecia w krysztale, a druga lezy w tej ptaszczyznie.

Czynnik strukturalny (F) zwigzany jest bezpos$rednio
z rodzajem 1 przestrzennym rozmieszczeniem atomow w ko-
morce elementarnej. Czynnik m (hkl) okresla wielkos¢ ro-
dziny plaszczyzn analogicznych, ktore beda mialy wspolny
refleks na dyfraktogramie. W przypadku uktadu regularnego
wszystkie Sciany sze$cianu bedacego komorka elementarng
naleza do jednej rodziny ptaszczyzn, chociaz majg rézne
oznaczenia (hkl): (h,0,0), (0,k,0), (-4,0,0), (0,-,0).

Wyglad refleksu na dyfraktogramie zalezy réwniez od
wielkosci krystalitow (jest szerszy dla krystalitow drobniej-
szych 1 stopniowo staje si¢ coraz wezszy w miar¢ wzrostu
ich wielkos$ci — rysunek 3). Przy modelowaniu dyfrakto-
gramow nalezy rowniez uwzgledni¢ czynniki niezalezne
bezposrednio od budowy komdrki elementarnej krysztatow,
czyli stopien orientacji poszczeg6lnych krysztatow roznych
mineratdow w preparacie pomiarowym czy tez tto pomiarowe
charakterystyczne dla danego dyfraktometru, determinowane
przez jego parametry techniczne oraz przez sposob kalibracji
uktadu optycznego.

hkl— wskazniki danej ptaszczyzny
sieciowej,
bg — tlo pomiarowe.

Czynnik Lorentza (L), nazy-

Intensywnosé

wany réwniez kinematycznym,
okresla czas, w ktorym dana plasz- l
czyzna spetnia warunek Bragga

(A =2d sinB), czyli zdolna jest do
odbicia promieni rentgenowskich.
W warunkach rzeczywistych od-
bicie to mozliwe jest nie tylko dla
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krystalitow o grubosci 2, 3, 5, 10 1 20 nm (,,thustym” drukiem zaznaczono zasig¢g refleksu)



Oczywiscie do momentu upowszechnienia komputerow
(a nawet pozniej, jak w przypadku BGMN), ktore utatwity
obshuge programow wykorzystujacych t¢ metodg, byta ona
mato praktyczna i wymagata duzej ilosci czasu i specjali-
stycznego wyksztalcenia ze strony interpretatora. Przyktadem
programu dedykowanego szerszemu gronu uzytkownikow,

artykuty

nie tylko krystalografow, ale i geologéw i inzynierow, jest
program SIROQUANT. Bogata baza gotowych wzorcow
(ponad 2500), obejmujaca ré6znego rodzaju materiaty: od
mineralow spotykanych w réznych rodzajach skat, do ce-
mentdéw, pozwala na szerokie praktyczne zastosowanie
powyzszego programu.

Metodyka pomiarowa

Przygotowanie probek do badan

W rentgenowskiej analizie iloSciowe]j wlasciwa prepara-
tyka jest nieodzowna dla uzyskania poprawnych wynikow.
Preparaty pomiarowe dezorientowane sporzadzane sg stan-
dardowo zgodnie z procedurg zalecang specjalnie dla skat
zawierajacych duza ilo$¢ mineratéw ilastych [5]. Probka
musi by¢ odpowiednio zmielona (wielkosci ziaren poni-
zej 5 um) 1 zhomogenizowana (réwnomiernie wymieszana
z wzorcem wewnetrznym). Aby sprostaé¢ tym wymaganiom,
do 2,7 g wstepnie zmielonej probki dodawano 0,3 g ZnO
(10%) 1 cato$¢ mielono na mokro (z metanolem) przez 5 min
w mikromtynku firmy McCrone. Pomiary przeprowadzono
na preparatach dezorientowanych, tadowanych z boku, co
zapewnia uzyskanie rzeczywistych proporcji sktadnikow
mineralnych wystepujacych w probkach (unika si¢ btgdow
zwiazanych z orientacja krysztatow o pokroju blaszkowym).
Preparat powinien mie¢ rowniez odpowiednig (ok. 0,6 g/cm’)

1 powtarzalng gestos¢ oraz grubosé, aby warunki pomiarowe
dla kazdej probki byty takie same.

Warunki pomiarowe

W Zaktadzie Geofizyki Wiertniczej INiG — PIB pomiary
rentgenowskie wykonywane sa obecnie na nowym dyfrakto-
metrze rentgenowskim X’PERT PRO, wyposazonym w no-
woczesny licznik paskowy X’Celerator oraz w zmieniacz
probek, co umozliwia szybka rejestracje dyfraktogramow
z odpowiednio duza statystyka zliczen. Taka konfiguracja
dyfraktometru pozwala w razie koniecznosci na wykony-
wanie pomiarow ekspresowych. Standardowo do pomiarow
ilosciowych stosuje si¢ napigcie 40 kV, natezenie 40 mA oraz
katowe okno pomiarowe licznika paskowego 2,122°. Pomiary
wykonywane sa w zakresie katowym od 5 do 65° 2@. Przy
obliczeniach w programie SIROQUANT stosowany jest krok
pomiarowy 0,02° 20.

Poréwnanie wynikéw analizy skladu mineralnego skat przy pomocy programéw RockJock i SIROQUANT

Poréwnanie wynikéw uzyskiwanych przy pomocy progra-
mu RockJock Eberla [4], uzywanego do tej pory w Zakltadzie
Geofizyki Wiertniczej INiG — PIB, i programu SIROQUANT
przedstawiono na przyktadzie trzech probek zawierajacych
duza 1lo$¢ mineratow ilastych. Dwie pierwsze probki to itowce
sylurskie, ktore obecnie znajdujg si¢ w centrum zainteresowania
ze wzgledu na mozliwos¢ odkrycia w nich z16z gazu ziemnego
typu shale gas (rysunki 4 i 5). Ogdlnie stwierdzono, ze obie
metody daly zblizone wyniki. Analizujgc rozbieznosci pod
katem poszczegolnych mineralow, zauwazono, ze najbardziej
spojne wyniki uzyskano dla sumy mineratéw ilastych, kwarcu
1 dolomitu. Najwicksze rdznice zanotowano dla pirytu.

Taki sam trend utrzymuje si¢ tez w przypadku probki
itowca z nasunigcia karpackiego (rysunek 6). Pokazano
rowniez, ze nie tylko dla sumy mineratow ilastych wyniki
otrzymywane w obu programach sa zbiezne, ale takze dobre
rezultaty uzyskuje si¢ przy rozréznianiu poszczego6lnych
typéw mineratow ilastych: mik i mineratéw z grupy illitu,
chlorytow i kaolinitu.

Podstawowg zaletg programu SIROQUANT, oprécz bo-
gatego zestawu wzorcow, jest mozliwo$¢ kontroli na biezaco

stopnia dopasowania dyfraktogramu eksperymentalnego z wy-
liczonym. Stopien dopasowania w catym zakresie pomiarowym
podawany jest w formie wspotczynnika Ch?, a dla poszczegdl-
nych reflekséw pomiarowych mozna go $ledzi¢ na krzywej
réznicowej zamieszczonej ponizej dyfraktogramoéw (rysun-
ki 4-6). Takie podejscie metodologiczne pozwala korygowac
sposob doboru wzorcow na kazdym etapie obliczeniowym.

Wyniki uzyskiwane przy pomocy programéw RockJock
1 SIROQUANT zostaly rowniez zweryfikowane poprzez
poréwnanie analizy iloSciowej zawarto$ci poszczegdlnych
mineratéw z wynikami analizy chemicznej. Ze wzglgdu na
to, ze zawarto$¢ SiO, w skale powinna w przyblizeniu od-
powiadac zawartosci kwarcu, ewentualnie kwarcu i skaleni,
skorelowano wlasnie te dwa parametry (rysunek 7 i 8). Wy-
sokie wartosci wspotczynnika korelacji R* uzyskane w obu
przypadkach potwierdzaja poprawnos$¢ analizy ilo§ciowej
wykonanej metodg rentgenowska.

Podobne korelacje mozna wykona¢ nie tylko dla kwar-
cu i skaleni. W przypadku weglandéw korelacje wykonuje
si¢ w stosunku do zawartosci CaO (rysunek 9). Wyzszy
wspotczynnik korelacji R? uzyskany dla weglanéw wskazuje
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dodatkowo na to, ze obecno$¢ Ca w badanych skatach jest  stepuje on w strukturze nie tylko kwarcu i skaleni, ale rowniez
w calo$ci zwigzana z wystgpowaniem w nich weglanéw.  mineratow ilastych. Dodatkowo w strukturze mineratow ila-
W przypadku Si sytuacja jest bardziej skomplikowana, wy-  stych moze by¢ on w ré6znym stopniu zastgpowany przez Al.
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Objasnienia: zo6tta linia na rysunku 4b — dyfraktogram eksperymentalny, czerwona — dyfraktogram wyliczony, niebieska — wykres réznicowy

¢. Poréwnanie wynikow ilosciowych

[%0]
RockJock 30,0 11,0 2,0 3,0 - | <10 | <10 | 1,0 | 520 | 1010
SIROQUANT | 214 | 72 5.7 2,0 2,1 0.8 13 23 02 | 04 | 56,6 | 100,0

Objasnienia: Q — kwarc, 33-1161; C — kalcyt, 5-586; D — dolomit, 36-426; An — ankeryt, 33-282; P — piryt, 6-710; Ha — halit, 5-628;
A — anhydryt, 37-1496; Sk — skalenie, identyfikacja grupowa; Sk-K — skalenie potasowe; Pl — plagioklazy; M — miki i mineraly z grupy illitu;
¥il — suma mineratow ilastych; Ch — chloryt; Zn — cynkit, 36-1451 — wzorzec.

Rys. 4. Wyniki analizy sktadu ilosciowego wykonanej dwoma programami dla probki nr 1 (sylur)
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a. Interpretacja jako$ciowa
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Objasnienia: zo6tta linia na rysunku 5b — dyfraktogram eksperymentalny, czerwona — dyfraktogram wyliczony, niebieska — wykres réznicowy

c. Porownanie wynikoéw ilosciowych

(V0]
RockJock 28,0 11,0 2,0 - 1,0 | <1,0 | <1,0 | 56,0 | 100,0
SIROQUANT | 209 | 6,5 5.1 1.4 0,6 1,1 2.4 0.2 02 | 61,7 | 100,0

Objasnienia: Q — kwarc, 33-1161; C — kalcyt, 5-586; D — dolomit, 36-426; An — ankeryt, 33-282; P — piryt, 6-710; Ha — halit, 5-628;
A — anhydryt, 37-1496; Sk — skalenie, identyfikacja grupowa; Sk-K — skalenie potasowe; Pl — plagioklazy; M — miki i mineraty z grupy illitu;
Yil — suma mineralow ilastych; Ch — chloryt; Zn — cynkit, 36-1451 — wzorzec.

Rys. 5. Wyniki analizy sktadu ilo§ciowego wykonanej dwoma programami dla probki nr 2 (sylur)
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Objasnienia: zo6tta linia na rysunku 6b — dyfraktogram eksperymentalny, czerwona — dyfraktogram wyliczony, niebieska — wykres réznicowy

c. Porownanie wynikoéw ilosciowych

(%]
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Objasnienia: Q — kwarc, 33-1161; C — kalcyt, 5-586; D — dolomit, 36-426; An — ankeryt, 33-282; P — piryt, 6-710; Ha — halit, 5-628;
A — anhydryt, 37-1496; Sk — skalenie, identyfikacja grupowa; Sk-K — skalenie potasowe; Pl — plagioklazy; M — miki i mineraty z grupy illitu

Yil — suma mineralow ilastych; Ch — chloryt; K1 — kalinit; Zn — cynkit, 36-1451 — wzorzec.

Rys. 6. Wyniki analizy sktadu ilosciowego wykonanej dwoma programami dla probki nr 3 (nasunigcie karpackie)
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Rys. 7. Korelacja oznaczenia zawarto$ci kwarcu i skaleni uzyskanych na podstawie analizy dyfraktogramow rentgenowskich
w programie RockJock oraz zawartosci SiO, (analiza sktadu chemicznego) w skatach miocenskich
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Rys. 8. Korelacja oznaczenia zawarto$ci kwarcu i skaleni uzyskanych na podstawie analizy dyfraktogramow rentgenowskich
w programie SIROQUANT oraz zawartosci SiO, (analiza sktadu chemicznego) w skatach sylurskich
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Rys. 9. Korelacja oznaczenia zawartos$ci weglandw uzyskanych na podstawie analizy dyfraktograméw rentgenowskich
w programie SIROQUANT oraz zawartosci CaO (analiza sktadu chemicznego) w skatach sylurskich
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Podsumowanie

Program SIROQUANT jest nowoczesnym programem
przystosowanym do praktycznego wykorzystania przy po-
miarach ekspresowych, jakie wykonywane sg w Zaktadzie
Geofizyki Wiertniczej INiG — PIB. Pozwala on na szybka ana-
lize serii probek o analogicznym skladzie, dajac wiarygodne
wyniki, potwierdzone rowniez korelacjami z oznaczeniami
sktadu chemicznego probek. Dokonane poréwnania réznych
programow pozwalajg oceni¢ mozliwos$ci korelacji nowych
wynikéw z uzyskanymi wczesniej przy pomocy programu
RockJock.

Program SIROQUANT oferuje bogata baze wzorcow
juz wprowadzonych do programu, jak rowniez pozwala na
jej rozbudowe w przysztosci, w miare publikacji coraz to
nowych danych na temat struktur réznych mineratow. Pod-
kresli¢ nalezy, ze metoda Rietvelda jest stosunkowo nowa
(jezeli chodzi o zastosowania geologiczne) i w bazie I[CDD
w obecnej chwili zamieszczonych jest niewiele danych struk-
turalnych dotyczacych naturalnych faz mineralnych. Baza

Prosimy cytowac jako: Nafta-Gaz 2013, nr 12, s. 894-902

powyzsza jest jednak co roku aktualizowana i za kazdym
razem dodawane s3 kolejne dane wykorzystywane przy
analizie Rietvelda. Szczegdlny problem pod tym wzgledem
stanowig mineraly ilaste, ze wzgledu na ich skomplikowana
budowe strukturalna.

Program SIROQUANT jest profesjonalnym programem
przeznaczonym do kompletnej analizy sktadu ilosciowego
skat, opartym na nowoczesnej metodzie modelowania catych
dyfraktogramow na podstawie modelowania struktury faz
krystalicznych obecnych w probkach. Program ten odznacza
si¢ duzg wiarygodnoscig uzyskiwanych wynikow, gdyz po-
zwala na wielokrotng kontrole dopasowania dyfraktograméw
eksperymentalnych i wyliczonych. Wprowadzenie na rynek
szybkich licznikow paskowych oraz zwigkszenie mozliwosci
obliczeniowych oprogramowania zdecydowanie skrocity
czas wykonywania iloSciowych analiz sktadu mineralnego
skal, co pozwala w konsekwencji na znaczne poszerzenie
ich dostepnosci.

Artykut powstat na podstawie pracy statutowej pt.: Okreslanie ilosciowego sktadu mineralnego skat metodq Rietveld. Praca INiG
na zlecenie MNiSW; nr archiwalny: DK-4100/56/12, nr zlecenia: 56/SW/12.
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