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The crystal structure analysis of gypsum, bassanite, gamma-CaSO4 and anhydrite enabled us to single out their structural motif in the form of an irregular hexagon containing chains of Ca-SO4. It undergoes distortions of size and form but is preserved in all the axamined mineral structures, which proves the genetic connection of various structure modifications of calcium sulfate. Spectroscopy methods revealed the dependence of surface active and structural defective centres on phase transpositions in the gypsum-anhydrite system. Structural phase transpositions lead to the development of O- defects, whose migration to the crystal surface increases chemisorption features to the maximum, while the appearance of the defects of O2-, SO3-, PO42- reduces the concentration of active surface centres.

Важным видом минерального сырья РТ является гипс, который находит широкое применение в строительстве и других отраслях промышленности. Свойства материалов, получаемых на основе гипса, определяются кристаллическими параметрами, структурой и наличием дефектов кристаллической решетки минералов. В связи с чем вопросы зависимости характера поведения структурных преобразований в системе гипс-ангидрит на поверхностные и объемные дефекты структуры нанокристаллов минералов имеют практическое значение. 

В системе гипс – ангидрит присутствуют: гипс CaSO4 ( 2H2O (сингония моноклинная), бассанит CaSO4(0.5H2O (сингония моноклинная, с субструктурой, характеризующейся тригональной симметрией), (-ангидрит CaSO4 (сингония гексагональная), ангидрит CaSO4 (орторомбическая симметрия). В структурах гипса и ангидрита выделяются цепи связанных атомов Ca и тетраэдров SO4 с сохранением расстояния между ними. Проведенный анализ структур гипса, бассанита, (-ангидрита и природного ангидрита позволил в каждой из этих структур выделить структурный мотив – в форме искаженного “шестиугольника”, в вершинах и в центре которого находятся цепочки из диполей Ca-SO4. Он претерпевает искажение по своим размерам и форме, но сохраняется во всех обсуждаемых структурах минералов, что подтверждает, по нашему мнению, генетическую связь структур различных модификаций сульфатов кальция и позволяет лучше видеть характер структурных преобразований при их дигидратации и гидратации. 
С целью выявления характера структурных преобразований продуктов дегидратации гипса, протекающих с ростом температуры обжига, были проведены комплексные физико-химические исследования, включающие анализ кристаллических структур гипса, бассанита, ангидрита. Рентгенофазовым анализом контролировался фазовый состав продуктов дегидратации гипса и определялись размеры областей когерентного рассеяния (ОКР) кристаллической структуры, характеризующие величину блоков в блочной структуре кристаллов. Анализ этих данных позволил определить закономерность изменения размеров и размеры кристаллических блоков. Так, при увеличении температуры и продолжительности обжига гипса размер кристаллических блоков продуктов дегидратации увеличивается.

Полученные нами результаты исследований, проведенных методом ЭПР, о возникновении и изменении активных центров (дефектов) молекулярной структуры продуктов дегидратации гипса при температурах от 100 до 1000(С – ион радикалов O2‾, O‾, SO3‾, PO42‾ - максимумы генерации дефектов структуры соответствуют температурам фазовых превращений CaSO4·2H2O ( CaSO4·0,5H2O ( (-CaSO4 ( CaSO4. Стабилизация структуры наблюдается после исчезновения дефектных центров в области стабильного существования нерастворимого ангидрита 800-900(С.

Оптико-спектроскопическим методом выявлены отрицательно заряженные активные центры на поверхности гипсовых фаз. Установлено, что изменение концентрации зарядовых поверхностных центров находится в закономерной связи со структурными преобразованиями в системе CaSO4·2H2O – CaSO4 при термической обработке. 

В температурных интервалах, соответствующих фазовым переходам в системе гипс-бассанит – (-ангидрит - ангидрит процессы изменения концентрации объемных дефектных центров 

, 

, 

 и поверхностных зарядовых центров имеют схожий характер. Максимум концентрации объемных дефектных центров предшествует максимуму концентрации поверхностных зарядовых центров. В случае объемного дефектного центра 

 наблюдается достаточно хорошо выраженная антикорреляция процессов изменения концентрации объемных дефектов и поверхностных зарядовых центров.

Структурно-фазовые перестройки в системе гипс-бассанит – (-ангидрит - ангидрит вызывают образование различных дефектов, миграция которых к поверхности зерен кристаллов обуславливает появление температурных максимумов их концентрации и, соответственно, максимума хемо-сорбционных свойств, существенно влияющих на технологические свойства содержащих их материалов.
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