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峰高与峰面积统计量表示岩心黏土矿物相对含量的差异 

张照鹏1, 褚忠信1,2, 李应坤1 

(1. 中国海洋大学 海洋地球科学学院 山东 青岛 266100; 2. 海底科学与探测技术教育部重点实验室 山东 

青岛 266100) 

摘要: 目前黏土矿物分析主要依据 XRD 衍射峰的峰高或峰面积统计量, 为了分析两种统计量计算黏

土矿物相对含量的差异。对取自黄海的 YSZD02 岩心短柱开展了黏土矿物 XRD 测试, 分别利用峰高和

峰面积表示 4 种主要黏土矿物蒙皂石、伊利石、高岭石、绿泥石的相对百分含量, 探究两种统计量表

示黏土矿物相对含量随深度变化的差异 , 结果发现两算法都能显示黏土矿物的相对组成特征 , 对

YSZD02 岩心而言, 其黏土矿物主要为伊利石, 其次为高岭石, 再次为绿泥石, 最次为蒙皂石。两种算

法得到的 4 种矿物的相关系数由高到低依次为: 高岭石 0.94, 绿泥石 0.93, 蒙皂石 0.82, 伊利石 0.73, 

呈正相关。峰面积法求 4 种矿物的相对含量随深度变化的离散程度比峰高法大。用峰高、峰面积法表

示黏土矿物相对含量随深度的变化, 两种方法相对差异由小到大依次为伊利石, 高岭石, 绿泥石和蒙

皂石。以上结果表明两种算法既有共性又有明显的差异。随着分析技术的不断更新, 相较于峰高法较

难解决的误差问题, 未来峰面积法会得到更广泛的应用。因此研发更精确的计算机分析软件、统一研

究方法将是未来发展的必然趋势。本文的研究加深了对峰高与峰面积统计量的理解, 为其他分析方法

的比较与选择提供了参考。  
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黏土矿物为含水的硅酸盐矿物, 颗粒一般小于

2 m。其类型主要有蒙皂石、伊利石、高岭石、绿

泥石等。黏土矿物是海洋沉积物中的重要组成部分, 

在浅海区约占沉积物总量的 1/4~1/3[1]。黏土矿物含

量及其组合, 对环境变化、物质来源及搬运强度、环

流强度演化等具有重要意义 [2], 是沉积学中常用的

测试方法。如黏土矿物可以揭示古气候环境演变信

息、吸附污染物、净化环境等[3]。周晓静等[4]对东海

陆架表层沉积物黏土矿物组成和分布特征和来源的

研究、李安春等[5]对南海北部陆坡 50 ka以来黏土矿

物来源与输运机制的分析以及刘健等 [6]对南黄海西

部陆架区表层沉积特征与物源分析的研究和冯秀

丽等 [1]对渤海湾西部表层沉积物黏土矿物特征的研

究均揭示了黏土矿物在追踪物源、物质输运过程、

沉积环境和气候特征等问题中的作用。 

X 射线衍射(XRD)是黏土矿物鉴定和分析的重

要工具, 一方面, 特定物相具有特定衍射线条[7], 利

用衍射峰值计算晶面间距判断矿物类型, 进行定性

分析; 另一方面 , 峰高和峰面积可以表示矿物衍射

峰强度, 进行定量分析。X射线衍射原理是: X射线

波长短(2.5~0.5 Å), 穿透力强[8], 当穿过矿物晶格时

会发生衍射现象, 由于不同矿物具有不同晶体结构

特征, 故会呈现出不同的衍射图谱。衍射图谱表现为

多个连续高低不一的峰。 

峰高法和峰面积法是分别用矿物衍射峰的峰高

和峰面积来表示混合物中该矿物相对含量的定量方

法。峰高即峰顶至基线的垂线距离; 峰面积即峰形曲

线与基线围成区域的面积[9], 又称为积分值。矿物在

沉积物中的含量跟其衍射峰强度成正比关系, 即矿

物含量越高, 衍射峰强度越强。故峰高和峰面积都可

用于表示矿物在沉积物中的相对含量。在沉积学中

有广泛的应用。沉积物颗粒特征是物源、地形地貌、

沿岸流、季风强度等综合作用的结果[10-11], 所以作为
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细粒组分的黏土矿物, 用于分析上述因素时选择合

适的含量计算方法就很重要。已往的黏土矿物相对

含量分析, 有的基于峰高值 [12]; 有的基于峰面积值
[4]。而对于这两种统计量的差异还缺乏足够的了解。

故此 , 我们拟对取自黄海的同一岩心 , 开展黏土矿

物的 XRD 测试, 分别基于峰高和峰面积, 获取黏土

矿物的相对含量, 以期揭示两种方法在反映黏土矿

物相对含量上的差异。 

1  材料和方法 

取自黄海的岩心 YSZD02,长度为 42 cm, 站位水深

为 73 m, 地理坐标为 35°17′7140″N,  123°12′4302″E。

对 YSZD02岩心每 0.5 cm间隔取样, 共取得 84个样

品。实验室对样品的处理包括样品分离和制备。样

品处理过程主要是非黏土矿物及有机部分的祛除 , 

包括去碳酸盐, 去有机质和去游离氧化铁等过程。并

对黏土悬浊液进行搅拌, 按照斯托克斯公式提取黏

土粒级组分(＜2 m), 将上述取液离心 , 去上清液 , 

制作乙二醇饱和定向片(EG片), 定向片制作方法是

将自然定向片放入干燥器上部, 底部放入少量乙二

醇溶液 , 盖严 , 放入已升温至 40~60℃的恒温箱中

16~ 24 h[13], 最后上机测试。 

测试工作在中国海洋大学完成, 使用仪器为德

国产D8 Advance型X 射线衍射仪, 仪器工作电压为

40 kV, 电流为 40 mA, 扫描范围 θ为 3°~33°, 步长为

0.02°/s, 使用软件 MDI Jade5.0 进行分析, 将得到的

衍射图谱扣除背景、平滑[4]。峰面积为峰形与基线围

成的区域面积, 峰高为基线到峰顶的垂线高度(图 1)。 

 

图 1  峰高与峰面积示意图 

Fig. 1  Schematic diagram of peak height and peak area 

 

在计算 4 种黏土矿物蒙皂石(S)、伊利石(I)、高

岭石(K)、绿泥石(C)相对百分含量时, 文中两种算法

采用相同的权重系数 , 标准如下 : 蒙皂石的质量峰

强度为 17 Å的衍射峰强度; 伊利石的质量峰强度为

10 Å 的衍射峰强度的 4 倍; 高岭石和绿泥石的衍射

峰强度(为高岭石的 d001和绿泥石的 d002的叠合峰)

为 7Å的衍射峰强度的 2倍; 高岭石和绿泥石的进一

步测定需要根据绿泥石(3.53Å)和高岭石(3.58Å)衍射

峰强度比来计算。具体计算式如下[13-14]:  

I17Å/4+I10Å/1+I7Å/2=100           (1) 
C(S)= [ (I17Å/4)/ (I17Å/4+I10Å/1+I7Å/2)]×100%  (2) 

C(I)= [ ( I10Å/1)/ (I17Å/4+I10Å/1+I7Å/2)] ×100%  (3)  
C(K+C)= [ (I7Å/2)/ (I17Å/4+I10Å/1+I7Å/2)]×100%  (4) 

C(K)=[I3.58Å/(I3.58Å+I3.53Å)]C(K+C)×100%   (5) 
 C(C)=[I3.53Å/(I3.58Å+I3.53Å)]C(K+C)×100%   (6) 

式中: I17Å, I10Å, I7Å, I3.58Å, I3.53Å分别为乙二醇处理后的

蒙皂石 17 Å, 伊利石的 10 Å, 高岭石+绿泥石的 7Å

衍射峰强度(峰高或峰面积), 高岭石 3.58Å, 绿泥石

3.53Å; C(S)为蒙皂石含量 , C(I)为伊利石含量 , 

C(K+C)为高岭石+绿泥石含量, C(K)为高岭石含量, 

C(C)为绿泥石含量。本公式简单方便, 相当于半定量。 

为比较两种算法结果的差异, 这里还特定义了

两者相对差异=[(峰面积–峰高)/峰高]×100%, 其中的

峰面积和峰高为同一深度同一样品的计算结果。计

算结果中 , 由于黏土矿物含量计算为半定量 , 故所

有百分含量均只保留整数, 其他数值如相关系数、标

准偏差、相对差异值等保留小数点后一位以保证分

析精度。 

两种方法的相关分析借助于 SPSS软件完成。 

2  结果 

两种算法结果的相关性分析(图 2)显示, 4种矿

物的相关系数 r由高到低依次为: 高岭石 0.94, 绿泥

石 0.93, 蒙皂石 0.82, 伊利石 0.73, 说明 4种矿物两

种算法的结果均呈显著正相关, 特别是高岭石和绿

泥石。由图 3和图 4可知, 4种黏土矿物的两种算法

结果的曲线具有相似的变化特征, 表明两种算法都

能反映矿物相对含量随深度的变化特征。 

利用峰面积法和峰高法分别得到的黏土矿物相

对百分含量的主要统计结果见表 1。从中看出, 两种

算法的的结果皆显示 , 在该岩心的黏土矿物中 , 伊

利石相对含量最高, 其次为高岭石, 再次为绿泥石, 

含量最低的为蒙皂石, 这说明两算法皆能反映样品

中黏土矿物相对含量变化的根本特征, 这是两算法

的共性。对该岩心黏土矿物相对含量的组成及其随

深度变化的特征与地质意义 , 不是本文的目标 , 这

里重点阐述两种算法结果的差异。 
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图 2  利用峰高与峰面积法分别得到的 4种黏土矿物相对百分含量的相关性分析 

Fig. 2  Correlation analysis of relative contents of four main clay minerals based on peak-height and peak-area methods, re-
spectively 

 
从垂向上的 84个样品的黏土矿物的相对含量并

结合平均值来看, 峰面积法大于峰高法的黏土矿物

为蒙皂石和绿泥石, 峰面积法小于峰高法的黏土矿

物为高岭石和伊利石(表 1, 图 3)。图 4 用箱式图显

示两种算法得到的各黏土矿物相对百分含量的最大

值、最小值、中位数、平均值与异常值, 由图可知蒙

皂石和伊利石在两种算法中都存在异常值, 也说明

两种算法存在一致性。峰面积法的异常值(蒙皂石和

伊利石分别为 9%和 59%)脱离正常值的程度明显大

于峰高法(蒙皂石和伊利石分别为 4%和 65%), 且 4

种矿物峰高法结果分布区间依次为 : 蒙皂石[1, 4], 

伊利石[65, 72], 高岭石[10, 29], 绿泥石[3, 18]; 峰

面积法结果分布区间依次为: 蒙皂石[1, 9], 伊利石

[59, 70], 高岭石[9, 29], 绿泥石[5, 21](表 1)。由此看

出, 4 种矿物峰面积法数值的分布区间均大于峰高法

数值的分布区间, 即峰面积法数据的极差(最大值与

最小值之差)较大, 而峰高法数据的极差较小。数据异

常值特征和数据分布区间或极差的比较, 说明用峰面

积法计算的黏土矿物相对含量随岩心深度的差异更

明显, 数据更为分散; 而用峰高法计算的黏土矿物相

对含量随岩心深度的差异较小, 数据相对集中。整体而

言, 相对于峰面积法, 黏土矿物峰高法结果的中位数

线更接近于箱体的中间位置, 说明峰高法得到的随深

度变化的黏土矿物相对含量数值更接近于正态分布。 

 
表 1  基于峰高法与峰面积法求得的岩心 YSZD02 黏土矿物相对百分含量统计结果 
Tab. 1  Statistical results of relative contents of clay minerals of YSZD02 core based on peak-height and peak-area 

黏土矿物相对百分含量(%) 标准偏差 

峰高法 峰面积法 矿物类型 

最大 最小 极差 平均 最大 最小 极差 平均 
峰高法 峰面积法

S 4 1 3 2 9 1 8 3 0.7 1.4 

I 72 65 7 69 70 59 11 67 1.3 1.6 

K 29 10 19 19 29 9 20 16 4.2 4.5 

C 18 3 15 10 21 5 16 14 3.7 3.8 

 
除了上述的数据分布区间或极差, 用标准偏差

统计量进一步比较两种算法结果的离散程度, 对比发

现, 4种黏土矿物的峰面积法结果的标准偏差均大于

峰高法结果的标准偏差(表 1), 这同时说明利用峰面 
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图 3  利用峰高与峰面积法分别计算 4种主要黏土矿物相

对百分含量随深度的变化曲线 

Fig. 3  Curve of relative contents of four main clay minerals 
with depth, based on peak-height and peak-area 
methods, respectively 

 

图 4  峰高法与峰面积法得到的岩心黏土矿物相对百分含

量箱式图  

Fig. 4  Box plot of relative contents of four main clay min-
erals based on peak-height and peak-area methods, 
respectively 

 

积法表示 4 种矿物相对含量随深度变化的离散程度

比峰高法大 , 换句话说 , 利用峰面积数值表示的黏

土矿物相对含量随深度变化更明显。 

两种算法结果的自定义相对差异显示, 4种矿物

相对差异值的标准偏差由小到大依次为 : 1.6(I), 

8.7(K), 25.6(C), 52.6(S); 相对差异值分布区间分别

为: [–9.9, 2.1](I), [–33.1, 12.9](K), [7.6, 142.4](C), 

[–34.9, 175.9](S)。伊利石矿物与其他 3种矿物相比, 

其相对差异曲线随深度的波动最小(图 5),说明两种

算法反映伊利石相对含量随深度变化的差异最小。

两算法得到的高岭石相对含量随深度变化的曲线

波动较伊利石偏大, 但较蒙皂石和绿泥石的变化曲

线波动偏小(图 5), 蒙皂石和绿泥石的变化曲线波

动大 , 尤其是蒙皂石 , 这说明用峰高法和峰面积法

得到的蒙皂石和绿泥石相对含量随深度变化的结

果差异较大。 

 

图 5  利用峰高法和峰面积法计算的黏土矿物相对百分含

量的相对差异 

Fig. 5  Relative differences in relative contents of clay 
minerals based on peak-height and peak-area meth-
ods, respectively 

 

3  讨论 

在比较峰高法和峰面积法在计算岩心黏土矿物

相对百分含量中的差异时, 影响误差的因素主要有

以下几点: 黏土成分分离、定向片制取和择优取向效

应、其他矿物衍射峰的干扰[15]、矿物结晶程度、混

合物粒度[16]、仪器精密程度、峰值计算方法、矿物

权重的选择、基线选择等。目前分析精度处于半定

量水平 , 人为误差不可避免 , 但应将人为因素的影

响降到最低。虽然有误差, 但基本可以满足基本研究

需要。 

X 射线衍射图谱中选择基线时, 谱线首尾平滑

相接, 基线与峰两端曲线相切。为保证两种算法对比
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结果的可靠性, 基线选取标准须一致。峰面积即为峰

线与基线围成的区域, 本文涉及的几种黏土矿物峰

形近于对称。 

矿物权重系数值的选择 , 不同学者观点不同 , 

较常用的是比斯卡纳的方法[13]。为确保比较结果的

可靠性, 本文利用峰高、峰面积法计算时采用了相同

的矿物权重系数。 

使用乙二醇制作饱和定向片, 有机分子可以进

入黏土矿物层间 , 使层面形成不同程度的膨胀 , 并

取代层间水分子, 如乙二醇可以使蒙皂石层间间距

加大到 17.0~17.3Å[17]。 

在获取矿物相对含量过程中, 峰高法和峰面积

法各有特点 , 峰高法求解更为简洁 , 不过难以解决

矿物结晶学差异、峰形宽窄、基线选择等问题, 如蒙

皂石通常结晶程度不好 , 峰型较宽 , 且形态不规则

(受混层矿物影响), 用峰高法计算便会引起较大误

差; 峰面积法是用峰形围成的面积来表示 , 理论上

更为精确, 传统的 XRD 分析方法会遇到峰形叠加的

情况, 如高岭石的 d001 和绿泥石的 d002 的叠合峰, 

叠合峰分离方法不一 , 难免有误差 , 这时使用峰面

积法计算两种矿物相对含量时精度不及峰高法, 峰

形多样导致算法多样, 同时在界定峰面积区域左右

界限时也会有误差, 所以选择合适的峰面积算法就

显得格外重要。随着 XRD 软件技术的不断更新, 新

应用软件如TOPAS的诞生有效提高了峰面积法的分

析精度。总体而言, 尽管峰高法和峰面积法具有相近

的衍射峰分析结果 , 但随着计算机技术的发展 , 峰

面积法将有更好的应用前景。 

本文用两种算法得到的岩心黏土矿物相对含量

的实例说明 , 两种算法的结果虽有差异 , 但都可求

取矿物的相对含量, 两种算法的结果也存在显著正

相关 , 将来可以考虑在两种算法之间建立关系式 , 

寻求更理想的测算方法。 

4  结论 

基于 X 射线衍射图谱, 我们分别采用峰面积法

与峰高法提取了黄海 YSZD02 岩心短柱随深度变化

的 4 种黏土矿物相对含量, 再利用多种统计方法对

两算法的结果进行了对比, 以期获取两算法结果的

异同, 主要结论如下。 

1) 利用峰面积法与峰高法, 得到岩心黏土矿物

相对含量平均值分别为, 伊利石 67%与 69%, 高岭

石 19%与 16%, 绿泥石 14%与 10%, 蒙皂石 3%与 2%, 

说明两算法结果都能显示黏土矿物的相对组成特征, 

对YSZD02岩心而言, 其黏土矿物主要为伊利石, 其

次为高岭石, 再次为绿泥石, 最次为蒙皂石。 

2) 相关性分析显示, 两算法获取的随深度变化

的 4 种黏土矿物相对含量基本呈显著正相关, 相关

系数分别为高岭石 0.94, 绿泥石 0.93, 蒙皂石 0.82, 

伊利石 0.73, 说明两算法都可用于获取岩心中随深

度变化的黏土矿物相对含量, 这是两算法的共性。 

3) 黏土矿物相对含量箱型图的异常值和分布区

间以及标准偏差显示, 整体而言, 利用峰面积法求 4

种矿物的相对含量随深度变化的离散程度比峰高法

大, 说明峰面积结果更能突出岩心矿物相对含量在

不同深度的差异。 

4) 两种算法结果的自定义相对差异值的标准偏

差由小到大依次为: 伊利石 1.6, 高岭石 8.7, 绿泥石

25.6, 蒙皂石 52.6, 说明两算法求取岩心黏土矿物随

深度变化的相对含量对于不同矿物有不同差异。 

5) 整体而言, 虽然峰高法和峰面积法均能反映

衍射强度 , 但随着分析技术的不断更新 , 未来峰面

积法会得到更广泛的应用。此外, 为了减少人为误差, 

研发更精确的计算机分析软件、统一研究方法将是

未来发展的必然趋势。本文的研究加深了对峰高与

峰面积统计量的理解, 为其他分析方法的比较与选

择提供了参考。 
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Abstract: Relative contents of clay minerals are currently extracted based mainly on the peak-height or peak-area 

of XRD (X-ray Diffraction) peaks. To analyze the differences between the use of these two measurements, XRD is 

conducted on YSZDO2 core obtained from the Yellow Sea. Relative contents of four main kinds of clay minerals 

(smectite, illite, kaolinite, and chlorite) are extracted using the peak-height and peak-area methods, respectively, 

and differences between the data obtained from each is explored to determine the relative composition of clay min-

erals with depth. Results show both methods are able to extract and indicate the relative composition of clay miner-

als. Clay minerals of the YSZDO2 core mainly include illite, kaolinite, chlorite, and smectite (from highest to low-

est content). The correlation coefficient of these four clay minerals using both methods shows a positive correlation; 

in descending order: kaolinite (0.94), chlorite (0.93), smectite (0.82), and illite (0.73). However, the variance in clay 

mineral data from the core with depth extracted by the peak-area method is greater than that of the peak-height 

method. The defined relative difference between the two methods indicates that the depth of the relative content of 

clay minerals can be ranked from lowest to highest as illite, kaolinite, chlorite, and smectite. The above results show 

that although both methods have common characteristics visible differences are evident. It is considered that with 

the application of new technology, the peak-area method will be more extensively used compared to the peak-height 

method, which has error problems that are difficult to solve. In addition, future developments in more precise 

computer analysis software and greater unity of research methods are inevitable in the future. This paper enables 

and increased understanding of the peak-height and peak-area methods and acts as a reference for the comparison 

and selection of other methods. 
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