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Методом количественной ИК Фурье спектроскопии изучено структурное состояние и содержание 
воды в разных формах в кварце различных жил Кузнечихинского месторождения. Показано, что во-
да в основном содержится в молекулярной форме в трещинах, каналах, межзерновом пространстве 
и газово-жидких включениях. Установлена прямая корреляция содержания молекулярной воды и ги-
дроксильных групп в тонкодисперсных минеральных водородсодержащих включениях в кварце, а так-
же определено поведение этих группировок при высокотемпературном отжиге до температуры 1400°C.
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ВВЕДЕНИЕ

Гранулированный кварц является важнейшим 
сырьем для получения кварцевого стекла высо-
кой чистоты для микроэлектроники и волоконно-
оптической техники. Качество кварцевых концен-
тратов определяется не только химической чисто-
той, которая зависит, прежде всего, от количества 
структурных примесей, но и содержанием в квар-
це летучих компонентов и, в первую очередь, воды, 
которая находится в этом номинально безводном 
минерале в следовых количествах в виде различ-
ных водородсодержащих группировок [1].

Кузнечихинское месторождение гранулирован-
ного кварца, расположенное в районе г. Кыштым, 
является одним из наиболее перспективных объек-
тов на особо чистый кварц. В работе методом ин-
фракрасной Фурье-спектроскопии был изучен гра-
нулированный кварц Кузнечихинского месторож-
дения (жилы № 191, 413 и 414). Образцы пред-
ставлены серым тонко-, мелкозернистым прозрач-
ным кварцем “егустинского” типа, который слагает 
основную массу кварца этого месторождения [2].

МЕТОДЫ ИССЛЕДОВАНИЯ

Образцы представляли собой плоскопараллель-
ные пластинки толщиной 0.5–1 мм, шлифовка и по-
лировка которых производилась на обезвоженном 
керосине. Регистрация инфракрасных спектров 
осуществлялась на ИК Фурье-спектрометре ����Nex-
us-870 Thermo Nicolet. Спектры пропускания были 
пересчитаны в спектры поглощения с коррекцией 
базовой линии и нормировкой на толщину образца. 

Ступенчатый отжиг образцов был произведен в пе-
чи ПКЛ-1.2 до температуры 1400°C с шагом 100°C 
(время выдержки 2 часа). Регистрация и первич-
ная обработка спектров производилась с помощью 
программного пакета ���������������������������OMNIC���������������������� ���������������������Thermo��������������� ��������������Nicolet�������, а мо-
делирование спектров суперпозицией гауссовских 
линий выполнялось в программе Peakfit.

РЕЗУЛЬТАТЫ И ИХ ОБСУЖДЕНИЕ

Инфракрасные спектры поглощения кварца Куз-
нечихинского месторождения представляют со-
бой широкую диффузную полосу с максимумом 
3400 см–1, на которую накладываются узкие линии 
обертонов и H-дефектов (рис. 1). Широкая полоса 
приписывается молекулярной воде, находящейся в 
основном в трещинах и газово-жидких включени-
ях. Узкие полосы обусловлены колебаниями струк-
турно связанной воды, к которой в первую очередь 
относятся гидроксильные группы, находящиеся в 
различном структурном окружении [6–8]. Спектры 
по форме подобны друг другу и отличаются лишь 
по интенсивности, которая пропорциональна кон-
центрации соответствующих группировок [3, 7, 9].

Для детального анализа спектров было вы-
полнено моделирование “водной” области (3000–
3800 см–1) на суперпозицию 7 гауссовских линий 
(рис. 2). Основные полосы 3220 и 3410 см–1 при-
надлежат, соответственно, к симметричным и анти-
симметричным валентным колебаниям связи O–H 
в молекулах воды [3, 8]. Небольшие линии с мак-
симумами 3198 и 3296 см–1 относятся к обертонам 
и составным частотам основных колебаний свя-
зи ����������������������������������������������Si��������������������������������������������–�������������������������������������������O������������������������������������������ в решетке кварца. Узкая полоса с максиму-
мом 3379 см–1 связана с колебаниями группировок 
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Al�����������������������������������������������–����������������������������������������������OH��������������������������������������������, образованных при замещении ���������������Si������������� на ���������Al������� в сет-
ке тетраэдров SiO4 [7, 8]. Полосы 3600 и 3750 см–1, 
как правило, приписывают колебаниям OH-групп в 
тонкодисперсных водородсодержащих минераль-
ных включениях в кварце [3, 5]. Эти полосы наблю-
даются в спектрах слюд [4, 11], которые являются 
наиболее распространенными минеральными при-
месями в кварце Кузнечихинского месторождения. 
Необходимо отметить, что в работе [8] указано, что 
полосы 3600 и 3750 см–1 могут быть связаны, со-
ответственно, с симметричными и антисимметрич-
ными колебаниями ����������������������������OH��������������������������-групп в силанольных груп-
пировках или в изолированных молекулах воды.

В работе были получены инфракрасные спектры 
более 100 образцов кварца. По результатам моделиро-
вания этих спектров были рассчитаны средние значе-
ния параметров линий и соответствующие стандарт-
ные отклонения (табл. 1). Из таблицы видно, что по-
ложение и ширина линий колебаний обертонов связи 
Si–O с максимумами 3198 и 3296 см–1 остаются прак-
тически неизменными. Полоса 3379 см–1, принадле-
жащая колебаниям группировок Al–OH, также имеет 
приблизительно постоянную частоту и ширину. Пара-
метры линий, относящиеся к валентным колебаниям 

Рис. 1. Нормированные ИК спектры поглоще-
ния гранулированного кварца Кузнечихинского  
месторождения. 
Цифрами показаны номера образцов. 

Рис. 2. Моделирование инфракрасного спектра 
поглощения кварца суперпозицией гауссовских 
линий (обр. 191-1). 
Номера линий соответствуют табл. 1.

воды и ������������������������������������������OH���������������������������������������� группам в составе тонкодисперсных мине-
ральных включений, имеют достаточно большие от-
клонения. Это обусловлено изменением степени во-
дородного связывания молекул воды в первом случае, 
а также присутствием различных минеральных водо-
родсодержащих включений и вариацией их химичес-
кого состава – во втором.

В соответствие с законом Бугера-Ламберта-
Бера была рассчитана концентрация различных 
H���������������������������������������������-дефектов. Нами использовалось упрощенное со-
отношение [5, 8]:                               

 ∆⋅= ACH ,                                                      (1)	
где CH – число атомов водорода на 106 атомов крем-
ния, A – калибровочный коэффициент (для воды – 
1.05; для OH групп – 0.812), D – нормированная ин-
тегральная интенсивность линии. Атомные количе-
ства водорода были пересчитаны в массовые кон-
центрации соответствующих группировок.

Выполненные расчеты показали, что вода в 
кварце Кузнечихинского месторождения в основ-
ном содержится в молекулярной форме в трещи-
нах, каналах, межзерновом пространстве и газово-
жидких включениях. Наблюдается прямая корре-
ляция между содержанием OH в тонкодисперсных 

Таблица 1. Параметры гауссовских линий при моделировании ИК спектров кварца 

№ линии 1 2 3 4 5 6 7
n, см–1 3198 ± 1 3220 ± 14 3296 ± 1 3379 ± 1 3410 ± 7 3600 ± 12 3750 ± 16
W, см–1 38 ± 2 220 ± 25 46 ± 2 22 ± 2 230 ± 25 130 ± 20 40 ± 18

Примечание. n – положение максимума, W – ширина на половине высоты
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минеральных водосодержащих включениях и кон-
центрацией молекулярной воды (рис. 3). На графи-
ке выделяются две области: содержание молекуляр-
ной воды в первой из них лежит в интервале 20–
100 �������������������������������������������ppm����������������������������������������, во второй – превышает 100 ������������ppm���������. Количе-
ство OH-групп в минеральных включениях в этих 
областях составляет в среднем 5 и 15 �������������ppm,��������� соответ-
ственно. Необходимо отметить, что кварц наиболее 
качественных эталонных и уже отработанных жил  
№ 191 и 413 лежит в первой области, которая харак-

Рис. 3. Зависимость концентрации гидроксиль-
ных группировок в тонкодисперсных минеральных 
включениях от содержания молекулярной воды.
Цифрами показаны номера жил.

Рис. 4. Соотношение концентрации группировок 
Al–OH и содержания молекулярной воды. 
Цифрами показаны номера жил.

Рис. 5. Нормированные ИК спектры поглощения 
гранулированного кварца (образец № 594-1) по-
сле отжига.
Цифрами показана температура отжига. 

теризуется меньшими содержаниями воды и водо-
содержащих минеральных включений, в то время 
как значительное количество образцов кварца жилы  
№ 414 расположено и во второй области.

На рис. 4 представлена зависимость концентра-
ции группировок ������������������������������Al����������������������������–���������������������������OH������������������������� от содержания молекуляр-
ной воды в изученных образцах кварца. Из рисун-
ка видно, что концентрация группировок Al–OH не 
зависит от концентрации молекулярной воды, и она 
не превышает 0.5 ����������������������������    ppm�������������������������     для всех жил Кузнечихин-
ского месторождения.

На рис. 5 представлены инфракрасные спектры 
кварца типичного образца № 594-1 жилы 414 после 
последовательного отжига до температур 1400°C. 
Видно, что с увеличением температуры отжига ши-
рокая полоса 3400 см–1 убывает по интенсивности, 
и это связано с постепенным удалением молекуляр-
ной воды. Кроме того, после отжига при темпера-
туре 900°C исчезает полоса 3379 см–1, что указыва-
ет на разрушение группировок ����������������Al��������������–�������������OH�����������. Моделиро-
вание спектров и расчет концентрации показывает, 
что содержание молекулярной воды (рис. 6а) убы-
вает по экспоненциальному закону. Необходимо 
отметить, что даже после отжига при температу-
ре 1400°C в кварце остается некоторое количество 
молекулярной воды, которая, очевидно, находится 
в субмикроскопических газово-жидких включени-
ях [6, 10]. Гидроксильные группы в составе Al–OH  
устойчивы до температуры 400–500°C, затем про-
исходит их разрушение вплоть до температу-
ры 900°C, выше которой эти группировки отсут-
ствуют (рис. 6б). Закономерностей в изменении 
концентрации OH групп в составе минеральных 
включений установить не удалось из-за большой 
погрешности оценки интегральных интенсивно-
стей этой сложной полосы после высокотемпера-
турного отжига.
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Рис. 6. Изменение концентрации молекулярной воды (а) и концентрации группировок Al–OH (б) в гранулиро-
ванном кварце в зависимости от температуры отжига. 

Таким образом, на статистически значимом ко-
личестве образцов гранулированного кварца Кузне-
чихинского месторождения в рамках одной струк-
турной модели выполнено разложение “водной 
области” ИК спектров на суперпозицию гауссов-
ских линий. Выполнена интерпретация спектраль-
ных линий, установлены средние значения их пара-
метров и проведена оценка количества различных 
водородсодержащих группировок. Вода в квар-
це в основном содержится в молекулярной форме 
в трещинах, каналах, межзерновом пространстве 
и газово-жидких, в том числе и субмикроскопиче-
ских включениях. Содержание ���������������  Al�������������  –������������  OH����������   групп не-
значительно и не превышает 0.5 ppm. Установлена 
прямая корреляция содержания молекулярной во-
ды и гидроксильных групп в кварце различных жил 
Кузнечихинского месторождения, а также опреде-
лено поведение этих группировок при высокотем-
пературном отжиге до температуры 1400°C.
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УрО РАН.
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Infrared Fourier spectroscopy of water and H-defects 
in granulated quartz of Kuznechiha deposit (the South Urals)

M. V. Shtenberg, M. A. Igumentseva, V. N. Bykov
Institute of Mineralogy, Urals Branch of RAS

The structural position and contents of water in different forms in quartz of various veins Kuznechiha deposit 
were investigated by FTIR spectroscopy. It is shown, that water basically contains in the molecular form in 
cracks, channels, intergranular space and gas-liquid inclusions. Direct correlation of the contents of molecular 
water and hydroxyl groups in water-bearing fine particles into quartz is established, and also the behavior of 
these groupings at high-temperature annealing up to temperature 1400°C were determined.
Key words: quartz, H-defects, water, infrared spectroscopy.


