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Железные руды представляют собой сложные минеральные системы, содержащие 

помимо минералов железа также силикаты, карбонаты и оксиды других элементов. Оценка 

промышленной значимости железорудных месторождений требует не только точного 

определения химического состава руд, но и соотношения минеральных фаз, входящих в их 

состав. Идентификация фазового состава руд методом порошковой рентгеновской дифракции 

часто возможна только качественно. Метод рентгеноспектрального электронно-зондового 

микроанализа (РСМА) дает точную информацию о химическом и фазовом составе, но 

количественная оценка соотношения минеральных фаз этим методом затруднительна, так как 

требует достаточно длительной процедуры сканирования больших размеров поверхностей 

образцов. 

Предложен альтернативный способ определения фазового состава при помощи физико-

химического моделирования, позволяющего по химическому составу качественно и 

количественно оценить соотношение минеральных фаз. Метод основан на минимизации 

свободной энергии Гиббса и реализован в программном комплексе «Селектор» [1]. В решении 

модели рассматривается гетерогенная мультисистема из зависимых компонентов 

(минеральных фаз), смоделированных на основе данных о химическом составе. В модели 

также рассчитываются обобщенные стехиометрические формулы минералов с переменным 

составом (полевые шпаты, слоистые алюмосиликаты), что позволяет повысить точность 

расчета [2, 3]. Результаты количественного определения фазового состава стандартных 

образцов железных руд были сопоставлены с результатами рентгенофазового анализа на 

дифрактометре D8 Advance (Bruker AXS, Германия), РСМА на рентгеноспектральном 

микроанализаторе Superprobe JXA-8200 (JEOL Ltd, Япония) и данными сертификатов. Все 

используемые методы идентифицируют основные рудные компоненты, однако метод физико-

химического моделирования позволяет дополнительно получить сведения о минеральном 

составе вмещающей породы и не только предсказать основные минеральные фазы, но и 

установить их количество Расчетные содержания силикатных минералов в ряде случаев 

расходятся с аналитически определенными, поскольку моделирование нацелено на оценку 

железорудных минералов и модели твердых растворов алюмосиликатов идеализированы. В 

дальнейшем точность расчета может быть повышена использованием дополнительных 

данных о минеральном составе.  
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