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4.

Zusammenfassung

Fir die Lrarbeitung differenzierterer Aussagen iiber den Regional- und Tiefenbau
der Erdkruste sind bekanntermaBen weitere Detailuntersuchungen 1. liber die Verti-
kalgliederung und 2, von Lateralinhomogenitdten erforderlich. In diesem Zusammen-
hang wird der = unter den physikalischen Gegebenhéiten zu erwartende - magnetische
Zustand der tieferen Erdkruste und die Wirksamkeit der unterschiedlichen elektri-
schen Leitungsmechanismen im Krustenbereich untersucht. Am Beispiel der Mobilisie-
rungsprozesse in orogenen Regionen (zur Ausgleichung gestdrter Gleichgewichtssitua-
tionen) und deren zwangslédufiger Folgeerscheinungen wird die Untersuchung lateraler
Inhomogenitdten aufgenommen - in erster Linie, um zus8tzliche Informationen liber die
thermischen und elastischen Parameter zu gewinnen. Fir die letzteren wird im Ubri-
gen der Detailberechnungsgang in seinen Einzelheiten diskutiert,

Summaxry

For detailed geophysical informations about the regional and vertical structure
of the earth's crust, more intense studies on lateral inhomogeneities and deep for=
mations are necessary, as well known. In connection with this research program, the
possible magnetic state of deeper parts of the crust and the efficiency of electri-
cal conductivity effects are studied and discussed in detail. Lateral inhomogeneities,
firstly examined by the example of orogenlc regions and their mobilization proces-
ses for equalization of disturbed situations of equilibrium, are discussed together
with the consecut®ve phenomena in order to obtain additional informations about
thermic and elastic parameters., I'or the latter one, the calculation course is shown
in detail.,

Sommaire

Le hut de cette deuxiéme partie est d'obtenir des informations additionnelles sun
la croute de la terre. Pour cela des recherches complexes sonpt nécessaires, parti -
culiérement sur la structure verticale et latérale de la croute, En suivant, la si-
tuation magnétique dans les Qarties les plus profondes de la croute et les effets
efficaces de la conductance é&lectrique ont été examinés sous les conditions physique
de la compression et de la température qui régnent 1la. Les procédés de mobilisation
d& l'intérieur de régions orogéniques chapgent cette situation. Les conséquences de
ces pertubations latérales doivent donc etre prises en considération. Elles permet—
tent en outre la dérivation de 1l'information sur les paramétres thermiques et éla-
stiques. Le cours d'évaluation pour les derniers est discuté de plus,

Pesome

Insi monmyueHuss Gojee MOAPOCHON WHPOpMAUMM O DETMOHANBHON ¥ TUIyOMHHOR CTpOeHUAX
3EMHONl KOpH TpeOylwrcs, KAK yXe M3BECTHO, ZanbHeiuye jgeTaiinbHble McciaezoBanuf L. Bep-
TUKAIBHOTO NOZpa3ZeJIeHNss U 2. GOKOBHX HEOZHODOZHOCTEW. B 2TOil cBABM MCCiHezyeTcs
0XUZAeMOe IPM AAHHHX (U3MUYECKUX YCHOBUAX MarTHUTHOE COCTOSHNE G60Jiee TIYGOKOU 3EMHOii
KODH ¥ NefiCTBEHHOCTDH DA3JMMYHHX MEXAHU3MOB A SJEKTPUIECKOH MPOBOAMMOCTY B KO® ;. Ha
npuMepe TpOLeccoB MOGUAN3aLUYUYM B OPOTEHHHX Zuanas3oHaX (is YPaBHMBAHUS BOSMYUEHHHX
curyalnfi ypaBHOBEeCUS) ¥ UX HOU3GEXHHX CIEZCTBUIl HAUMHAETCH UCCJIEZOBAHME COKOBEHX
HEeOJHOPOZHOCTE! - B NMEpBYD ouepezb C Leabl NONYyYEHUA NOMONHUTENBHON uHpopManuu o
TEPMUYECKUX Y YNPYI'MX napamMeTpax. [If NOCHEAHHX MOAPOGHO OOCYXABHTCA ZETaNBHHE
pacyeTH,
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1. Einleitung

Ergénzend zum Teil I, der sich mit den Verfahrensgrundlagen, der Testtechnik und
ihren Erprobungsergebnissen befaBte (s.[1]), werden im vorliegenden Teil II theore-
tische Untersuchungen dargestellt und diskutiert, die auf der Grundlage der Fest-
korperphysik und der physikalischen Chemie durchgefiihrt wurden, Die auf diesem Wege
erzielten Ergebnisse sollen - und konnen - zu ihrem Teil mit dazu beitragen, die
komplexen urd heterogenen (realen) Gegebenheiten im Krustenbereich schrittweise ein-
zugrenzen,

Nach den Untersuchungen der Auswirkungen von jeweils einem der Erdkrusteneinfliis-
se (wachsendem Druck o d e r steigender Temperatur o d e r geochemischen Prozes-
sen) auf die Materieparameter im Krustenbereich miissen nunmehr analoge Betrachtun-
gen iiber die Verhéltnisse unter den realen (PTC-) Erdkrustenbedingungen folgen,
deren Charakteristikum ja die ﬁberlagerung aller drei Einwirkungsfaktoren ist. Dies
ist nicht zuletzt deshalb erforderlich, weil nur so irrelevante Testergebnisse aus-
geschieden und Fehlschliisse vermieden werden konnen.
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2., Titanomagnetite ~ Ursachen ihrer Stvabilitét

In dem in der Einleitung dargelegten Zusammenhang bilden u., a. die Titanomagne-
cite xFe2T104 (’I-x)Fe504 ein besonders instruktives Betrachtungsobjektq), das im
leil I (s.[1]) nur kurz erwshnt wurde., Wie bereits bekannt [2-8], ist in basischen
Gesteinen der Titanomagnetitgeha’t groBer als in sauren bzw. kieselsdurereicheren
Gesteinen., Tab. 1 veranschaulicht die bisher nachgewiesenen Ergebnisse.

Tab. 1, Titanomagnetitgehalt

-4 Fos 0, Entstehungsmagma
X Fe,TiO, SiO2 =% | mit gleichem Chemismus
orr A o
) Dazit, Rhyolit 58 = Quarzdiorit
0.2 (intermediar)
0,3
04 Andesit 46 £ Diorit
: (basisch)
05
06l \ Basalt, Dolerit 43 £ Gabbro
: (basisch)
07+
981
]
X
Erguli- Tiefengesteine

Abb. 1 zeigt crginzend dazu den Zusammenhang zwischen dem Ulvitanteil (x) und der
CURIE-Temperatur (TC) bzw., der spezifischen Magnetisierung (J/p). Die Umsetzung der
TC~Ucrte in die korrespondierenden Tiefenlagen oder m. a. W, die Abschidtzung der
kritischen magnetischen Tiefe bzw. der CURIE-Isothermen-Lage ist allerdings nur
regional mdglich (mitunter sogar nur lokal), da die Temperaturgradienten stark dif-
ferieren kdnnen [9], wie Tab. 2 ausweist.

1) Detaillierte Untersuchungsergebnisse hierzu sind dargestellt und diskutiert in:
STILLER, H,: Die thermoremanente Magnetisierung von ErguBgesteinen. Abh. Geoma-
gnet. Inst. Potsdam Nr., 39 (1965).
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Titanomagnetit — Bereich
xFe,lio; (1-x) Fe304

QA

r

927 I x=0

83
73
64

b5

46
37

28

13

| 1 1 1 | I S
20 125 190 250 315 375 450 515 580 1. [°C]

Abb, 1. Magnetische Parameter im Titanomagnetit-Bereich

x FeaTiO4(ﬂ—x)Fe504
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Tab. 2. Schwankungsbereiche der Temperaturgradienten

Europas
UAdSSR: 1050 oss 15,0 °C/km
Polen: 23,0 ’
Ungarns 41,0 o.0100,05 Mittelwert: 54,0 °C/km (BOLDIZAR
Osterreichs 1743 «ee 2340 1964)
Schweizs 2099 oeo 3248
GroRbritannien:t 1340 «.. 7846
Amerikas
USA: 950 oes 39,4 °C/km
Canada: 940 «ss 6540
Asien:
Japans 9,0 e 45,0 °C/kum; 4 verschiedene Zonen mit
10, 20, 30 bzw, 40 °C/km
(UYEDA 1964)
Indien: 1044
Iran: 1046 oo 21,4
Afrikazs
1093 ooe 62,0 °C/km
Atlantiks
12,0 o0037040 °C/km
Pazifike

850 «+.578,0 °C/Xm
Indischer Ozean:

10,0 +.4295,0 °C/km
Arktischer Ozean:

29,5 o.. 68,3 °C/km

Die bisherigen Ergebnisse [2-8] lassen erkennen, daB Titanomagnetite erhdhten
Druck-Temperatur-Verhdltnissen beéser angepaBlt sind als Magnetity, und zwar um so
mehr, je hSher der Titangehalt (x) ist., Das fiilhrt wegen der Gegenldufigkeit des
x/TC-Zusammenhanges (s. Abb. 1) dazu, daB der CURIE-Temperatur-Bereich mit zuneh-
mender Erdkrustentiefe um so rascher erreicht wird, je mehr x ansteigt. Die Tiefen-
lage der CURIE-Isotherme ist daher geringer, als mitunter erwartet wird (wobei meist
der Magnetit-Tc-Wert der Abschdtzung zugrunde gelegt wird. Die Ursachen der erhdhten
Stabilitdt der Titanomagnetite sind jedoch noch zu kléren, was das Ziel der nach-
stehenden ersten Untersuchungsfolge ist.

In diesem Zusammenhang ist es naheliegend, die PAULINGschen Stabilitdtskriterien
fiir Ionengitter in die Betrachtungen einzubeziehen, zumal aile oxidischen (urd sul-
fidischen) magnetischen Gesteinsbestandteile ionar aufgebaut sind. Bekanntl ch wird
nach PAULING das Stabilitétsmaximum in Ionengittern dann erreicht, wenn - iiber das
Ladungsgleichgewicht pro Molekiil bzw. Elementarzelle hinaus - jedes Anion mit seiner
Kationenungebung bereits flir sich neutralisiert ist. In Oxidgittern vom Spinelltyp
bilden 3 Kationen in B-Lagen und 1 Kation in A-Position die ndchsten Gitternachbarn
der Sauerstoff-Anionen. Die zweifach negativen Ladungen der letzteren (OII") miissen

daher von der kationaren Ladungssumme A > B %; = 11+ gerade kompensiert

Z Lyay, = %
werdes 18edf/sBaeokeinit ist dieses Optimum voll realisiert, beim Magnetit dagegen



nur im Mittel, wie Tab, 3 zeigt.

Tab. 3, Franklinit, Magnetit

Franklinit Zn'*{Fes T+ }oLt™

A=Lagen B-Lagen z Lkationar
Koordination: 4 Koordinations 6
II+/4 3 III+/6
= IT+
Magnetit FeIII+{FeII+FeIII+}O£I-
A-TLagen B-Lagen
[ 2 IT+/6
ITI+/6
III+/4 < II+ AL: -0,09
2 III+/6
II+/6

> IT+ AL: +0409

Berilicksichtigt man - erginzend hierzu ~ noch die MADELUNG-Energie Ens die ebenso
wie die PAULINGschen Stabilitétskriterien auf der N&herung der starrkugeligen Ionen-
gittermodelle basiert, so wird erkennbar, daB die Kationenverteilung der Normalspi-
nellstruktur zu hoheren (negativen) eM—Werten fihrt als ihr Inverstyp:

MADELUNG=Energie fiir Normaltyp- und Inverstyp-Spinellstrukturen in Abhingig-
keit von der kritischen Gitterparameter-Differenz &u

Normaltyps II{IIIe} Inverstyp: IIT{II,IIT}
EM[ 2/ ] = - 123,57 = 115,51
bl = 2000 du -  488,5 bdu
+ 9800 (su)° + 11285  (5u)°
; IT/IIT Iv/IT
mit 8U = Uy pigon = Ypin > normal invers
u = 0,385
= 04585 = 09375 < invers normal
= 0,01
Fir II/III-Spinelle, wie Franklinit, Magnetit,
folgts
>4 = - 14’3’56 bZW. = 120’07
M[eQ/a]

Normaltyp stabiler als Inverstyp

In dhnlicher Weise wie dieser kritische Parameter U trennt auch der Spinelltyp-Pa-
rameter v, der aus magnetischen und neutronendiffraktometrischen Untersuchungen be-
stimmbar ist, den Normaltyp v = 1 3 MeTT+

Vi <1 I+ ,, ITIT+

om Mischtyp v & Mev M Ay  —
un: v . III+

Dol 1093 Sh R Verstyp v = o i Me
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Zusammen mit dem Gitterparameter u, der rdntgenographisch bestimmbar ist, sind daher
zusédtzliche Details der Gitterstabilitdt zu gewinnen,

Solche Untersuchungen im Franklinit-Magnetit-Mischungsbereich zeigen, daB das
Stabilitédtsmaximum solange erhalten bleibt, wie der Normaltyp des Spinellgitters
gewdhrleistet ist, erst bei schwachen Franklinit-Anteilen ist dies nicht mehr der
Fally, und mit dem ﬁbergang zunm Inverstyp des Magnetits nimmt die Stabilitdat im vor-
stehend angegebenen Umfang ab,

Analoge Untersuchungen im Bereich der Titanomagnetite fihren zu nachstehenden Er-
gebnissen (s. Tab. 4). Bei diesen II/III/IV-Spinellen sind die Verhidltnisse wesent-
lich komplexer, und es existiert hier ausschlieBlich der Mischtype

Tabo, 4, Titanomagnetit

XFGII+('1—X)FGIII+ {FeII+(']-x) FeIII+ XTiIv+} oi['.I—

X = 0,1 ...0,9:

A-Lagen B-Lagen Y Lkat. AL
II+/4 2 IT+/6
IV+/6
< IT+ -0417
IT+/4 ITI+/6
ITI+/6
IV+/6
= IT+ o
IIT+/4 2 II+/6
IV+/6
> II+ +0,09
ITT+/4 I1+/6
III+/6
IV+/6
> II+ +0425
Ulvit

FeII+ {FeII+TiIV+} Oﬁl_

A-Lagen B-Lagen z Lkat AL
II+/4 2 II+/6
IV+/6

< II+ ~0417
IT+/4 2 IV+/6
II+/6

> II+ +0,17

Es zeigt sich, daB das Stabilitdtsmaximum (AL = o) bei Titanomagnetiten mit stei-
gendem Ti-Gehalt nur gelegentlich erreicht wird, bei Ulvit dagegen zwangsliufig
(wie bei Magnetit) unerreichbar ist, wobei die Abweichung vom Optimum im Falle des
Ulvits noch groBer ist als bei Magnetit.

Dieger, Pefiynd upd die komplexe (II/III/IV-) Mischspinellsituation macht es hier
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~ anders als in den beiden ersten Unfersuchungsféllen - erforderlich, die Kl&arung
der Ursachen fiir die bessere Anpassung der Titanomagnetite an Hochdruck-Hochtempe-
ratur-Verhdltnisse durch erginzende festkdorperphysikalische Untersuchungen - bei-
spielswelse der Kristallfeldauswirkungen - anzustreben, weil auf diesem Wege die re-
lativ grobe Ndherungsdarstellung der Gitterverhdltnisse mit Hilfe des Modells aus
starren Ionen iiberwunden werden kann,

Die Mitberilicksichtigung des Einflusses der Elektronenhiille der Gitterpartner und
der Elektronenverteilung auf die Energieniveaus sowie der Wechselwirkungen zwischen
ihnen ermdglicht naturgemdB detailliertere Darstellungen der jeweiligen Kristall-
gittersituation, was die gewlinschte Kl&rung erwarten 1&B8%,

Wie bereits in Teil I (s. [1]) dargestellt, spaltet der 3d-Zustand der Fe-~Gitter-
partner in Kristallgitterm kubischer Symmetrie (wie der des Titanomagnetits) infol-
ge des elektrostatischen Stérfeldes der Umgebung auf: in Dreifach-(t2 =) und Zwei-
II—-Sechserkoordinationen)
die tzg-Zusténde in der Energieskala unter den e _~Zustinden liegen, in A-Lagen da=-
gegen dariiber., Ihre (maximal doppelte) Elektronenbesetzung erfolgt bei schwachen
Kristallfeldern gem&dB der HUNDschen Regel maximaler Spinmultiplizitdt, d.h. in allen
5 Zustidnden zundchst einfach, beli starkem KristallfeldeinfluB dagegen so, daB zuers?®

fach-(eg-) Energieniveaus, wobei in B-Lagen (d.h, in O

die niedrigsten Niveaus Voll aufgefiillt werden., Im ersten Fall entsteht ein high-
spin state, im letzteren ein low-spin state, der jedoch -~ wie die Tab. 5 und 6 er-
kennen lassen - nur bel 3d4-bis 5d7-Zusténden und somit nur bei bestimmten Uber-
gangsmetallen moglich ist,

Tab, 5. 3d-Zustinde der ﬁbergangsmetall—Ionen

33 oIVt 391, yIV* 6, - IT+ ., IIT+

3d%: Fell* co

3025 7III+ ) S

3d5: o TIT+ 74°¢ Go

sats ynlIT+ 3a8: nill*

355 MnlT* pelIl+ 3a7: cull*

- 9

(3(1,]0 :ZnII+)

Der Nullpunkt der Energieskala folgt aus der statistischen Besetzung aller fiinf
3d-Zustdnde mit einem Elektron, wobei die beiden héheren e _-Niveaus positive Diffe-
renzwerte (Dq), die drei tieferen t2 ~Niveaus negative D _-Werte beisteuern (sofern
die B-Lagen~Situation das Betrachtungsobjekt bildet). Aus dem Mittelwert der B—Kri-
stallfeldenergie, die in Tab.'7 aufgegliedert ist, folgt flir den Abstand (A) der

Niveaus eg—tzg: £GD

~4Dq o
q

Die Kristallfeldenergie entféllt bei 3d° (Unbesetzung), bei 5d5 (Halbbesetzung im
high-spin state) und bei 5d4° (Vollbesetzung aller 3d-Zusténde); ihr Maximum erreicht
sie dagegen bel 5d6 im low-spin state, Auf Grund spektroskopischer Ergebnisse [40,
11] folgt hier fiir den low-spin state ein Dq—Wert von 28 800 cm-1, dagegen im high-
spin state ein Dq von nur 3 840 en™ T,

Die Wechselwirkungen im Gitterverband bestehen

1. aus der elektrostatischen ElektronenabstoBung (C), die naturgemiB zwischen

Elektronen im gl eichen Energieniveau am stédrksten ist, und
DOI 10.2312/5bck-r046
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2. aus den Austauschwechselwirkungen (A), die zwischen Elektronen gleichen Spins
negativ (stabilisierend) sind, zwischen Elektronen ungleichen Spins aber na-
turgendB entfallen.

Die Tab., 8 und 9 veranschaulichen die entsprechenden Verh&ltnisse im Bereich der
ﬁbergangsmetall-lonen.

Tab, 6. B=Lagen

high-spin state low=spin state
3d°s tgg eg: o

qu: tgg egz 1

30%: t5, 63t 2

de: tgg eg: %

3d4: tgg eé: 4 tgg eg: 2
3d5: tgg eé: 5 tgg eg: 1
3d6: tgg eé: 4 tgg eg: o]
371 13, egz 3 | t35 eat 1
30%: 5, &5 2

3d9: tgg eg: 1

(3d1°:tgg eg: o)

spin [IJ ]
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Tab, 7. Kristallfeldenergie

high-spin state low-spin state
3d%: o 337 - 4 Dy
33%: - 8
5d5: =12
4 .
3d%s 12+ 6 D ~16 D
3321 12412 ~20
6.
2a%; —16412 -2
3a7s -20442 ~24+ 6 D
3a8: ~24412

3a%s —2u+18

(3a1°: —2u+21)

2° g D A D
T q; " 138 D, = 10 D,y
Tab. 8, Elektronenabstolung

high-spin state low-spin state
Bdoz 0

3a1: o

33%s

3d3: o)

3% o 41

5d5: o) +2

3d6: +1 +3

3373 42 +3

3385 +3

3a%: 4.

(3a1°245)

DOI 10.2312/5bck-r046
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Tabe 9.

3d° , 3d " entfallen

Austauschwechselwirkungen

1)

high - spin state

(S

) Die beiden Spinzustinde
sind durch ,+“ bzw. -

DOI 10.2312/5bck-r046
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low - spin state

" gekennzeichnet
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low-spin state

hign-spin state

3d6-'

)13
i
)

7
14
R
16

+ + + + +8

ég
tog

3d? :

(10)

(20)

+ + + + +8

€g
tog

3d" :
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Die beiden Wechselwirkungsanteile wirken somit unterschiedlich: die Elektronen-
abstoBung nur im Sinne der HUNDschen Spinmaximalmultiplizitét, die Austauschwechsel-
wirkungen dagegen stabilisierend - und zwar in beiden mdglichen F&éllen, Bei den Zu~
standen 3d* bis 3a’ nimmt, wie die Tab. 8 und 9 verdeutlichen, die stabilisierende
Wirkung stérker zu als die lockernde, und zwar im high-spin state bis 3d5 schneller
als im low-spin state.

Andererseits bewirkt ein verstédrktes Kristallfeld mit seiner groBen Aufspaltung
(A), daB der high-spin state - ab 3d6 - energetisch ungilinstiger wird als der low-
spin state, da hier die Stabilisierung nur noch im low-spin state entscheidend
wédchst (s. Abb, 2 und 3), Dadurch werden Kationen dieser Konfiguration (wie z. B.
FeII+, was im vorliegenden Fall speziell interessiert) bevorzugt in den energetisch
glinstigeren low-spin state lbergefithrt, der hier mit dem diamagnetischen Zustand
kompletter Spinkompensation identisch ist. Ein experimenteller Nachweis mittels
M@SSBAUER—Absorptionsuntersuchungen ist fiir das BdG—Analogon CoIII+ (vgl., Tab. 5)
bereits erbracht worden (s.[ﬂ]).q)

Mit diesen auf Grund der hoheren Ndherungsstufe erzielten Ergebnissen wollen wir
zunéchst zu dem Stabilitdtsproblem der Titanomagnetite und den Mdglichkeiten einer
anschaulicheren Darstellung mit Hilfe des Ionengittermodells zuriickkehren:

Ein durch Verringerung der Gitterpartnerabstédnde innerhalb der B-Lagen verstérk-
tes Kristallfeld (was bei Magnetit verhindert ist) wiirde den bei 3d6 begilinstigten
low=spin state naturgemédR erzwingen. Gerade das aber ist bei den Titanomagnetiten
mit steigendem Ulvitanteil (x)

et (1) P T (Fel T (1) Pl T ams TV*) 071~

zu erwarten, da 1. die Ionenradienverhdltnisse

rplI+/ TR III+ = 0,83/0,67
und.

TpelIl+/ rqsIV+ = 0,67/0,64

betragen und 2. eine Ausweitung der A-Lagen nur auf Kosten der B-Lagen~Abstinde er-
reichbar ist, zumal innerhalb der Spinellstruktur der Titanomagnetite die Kanten der
A-Lagen-Tetraeder zugleich Kanten der B-Lagen-Oktaeder sind. VergrdBerte Vierergrup-
pierungen in A miissen daher zwangsl&ufig verzerrte Sechserkoordinationen in B aus-
losen und demit verringerte Kation-Anionen-Absténde innerhalb der B-Lagen, was von
der Substitution der Ferriiomnen (FeIII+) durch die kleineren vierwertigen Titan-Kat—
ionen noch beglinstigt wird. Bei einer Mineralisation unter Hochdruck-Hochtemperatur-
Verh&ltnissen wiirden diese Lagenverdnderungen notwendigerweise voll ausgeschopft;
Jjedoch wiirde auch dies allein noch keine Stabilitétserhdhung erbringen.

Der ﬁbergang in den low-spin state macht jedoch zugleich zwei 3d-Niveaus frei
(s, Tab. 6), so daB sich Hybrid-Bindungen vom Typ dzs p5 bei den Ferroionen

6 oo
pell*, 3426 °8 ggenpers

bilden konnen, die auf die 6 néchsten Gitternachbarn gerichtet sind und zusdtzliche
covalente Bindungsanteile bewirken (s, [8] und [12]). golche Zusatzbindungen erhShen

1)Die Relevanz dieses experimentellen Nachweises fiir den vorliegenden Fall verdeut-
licht die Ubersichts Term-Zusemmenhang und-Symbolik im Anhang,

DOI 10.2312/5bck-r046
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Relativer Anstieg der
Austauschwechselwirkungen
im high—und low-spin state
bezogen auf den Zustand 3d*

A(3d440) [ g4
4 '
3 b
2"
2 ' SP.‘“, '
\i\@“
low™
19
0 | I |
Zustand: "3d* 3d° 3d° 3d7
Ubergangsmetallionen : Fell+ Fell+

(Mn ) (ColH)

Abb, 2, Zunehmende Stabiliszierung durch Spinpaarung

DOI 10.2312/5bck-r046
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Energie
Erp,14
¢ I Qg e’
9" g
+10+
+6—(-12+18)
Kristallfeld
Dy:1200cm™
5 « I I [
2 25 -[480cm™]

-4 (-16+12)

Abb, 3, Ferrts3d® Blapen - Termschems
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Bindungssituation :

B-Lage

d?sp® — Kennzeichen :

dquivalent-oktaedrischer Verlauf
der Wellenfunktion,

axial orientiert,Valenzwinkel: 900,

asymmetrisch (zum Knotenpunkt)

Auswirkungen : 1) Meximum der Elektronen-
Aufenthaltswahrscheinlichkeit
in Richtung zum Gitternachbarn (OII_)
verlagert,

und daher : 2) stdrkere Uberlappung der e-
Aufenthaltsbereiche der Gitterpartner
(Fe - O)’

3) Bindungen des covalenten Typs
ermdglicht,

Abb, 4. Bindungszusammenhang

naturgemdB die Stabilitdt.

Eine mit der erwdhnten Verzerrung der B-Lagen-Oktaeder normalerweise verknilipfte
(tetragonale) W?iteraufspaltung von tzg und eg wird im vorliegenden Fall infolge
Koexistenz und Uberlagerung ihrer beiden mdglichen (spiegelsymmetrischen) Varianten
¢ > a bzw, ¢ <« a kompensiert, Sie wlirde ohnehin keine Umgruppierung innerhalb der
Energieskala erbringen; die %, -Niveaus verbleiben hierbei unterhalb der e -Niveaus
Da somit keine Verdnderung - weder im diamagnetischen noch im Bindungszustand - be-
wirkt werden konnte, kann auf eine weitere Diskussion hierzu verzichtet werden,

Es zeigt sich mithin, daB eine Kl&rung des eingangs aufgeworfenen Problems durch
Kombinierung unterschiedlicher Darstellungsmethoden erreichbar ist:
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1. Fir die Reaktionen des Gittergerlistes der dominierenden Sauerstoff-Ionen
(rOII— = 1452 2) im Verlauf von Substitutionsvorgéngen ist die relativ grobe, dafiir
aber anschaulichere Ndherungsdarstellung des Ionengittermodells mit starrkugeligen
Partnern véllig ausreichend, Sie gestattet, mittels des Gitterparameters u (der bei
Anionenberithrung den Minimalwert Boto™ 04375 annimmt) Verdnderungen der kationaren
Liickenradien TysTp in den Lagen A und B zu erfassen, wobei - wie Tab, 10 zeigt -
die wechselseitige Abhédngigkeit beider infolge der gemeinsamen Kanten klar erkenn—
bar wird, Zur Erfassung k omp l e x e r Bindungssituationen reicht diese Ndhe-
rung jedoch nicht mehr aus,.

Tab, 10, Verkniipfung der Liickenradien der Lagen A, B

Ty = 0,3758 =1,577ry ~r,/~/3

mit a = 8,538, ry=1,32R, 0,83/0,67=5/4z,
folgts: g = 0,648 & rpy IV+

u = Gitterparameter
U s = 09375 bei Anionenberiihrung

2, Fir detaillicrtere Informationen iiber die Gitterverh#dltnisse in spinellsymme-
trischen Strukturen - insbesondere des Mischtyps - miissen also, wie sich zeigt, ho-
here Ndherungen verwendet werden,

Zusammenfassend 1laBt sich daher als eine erste Folgerung aus den bisherigen Un~
tersuchungen die nachstehende Feststellung treffen: Unter den zunehmenden Hoch-
druck-Hochtemperatur-Bedingungen mit wachsender Erdkrustentiefe konnen Fe-oxidische
Gesteinsanteile vom Spinelltyp (auf die im wesentlichen das magnetische Gesteing—
verhalten zuriickzufiihren ist) schlieBlich nur in der Form der Normalspinelle oder
der Titanomagnetite existieren, da allein diese beiden die maximale Stabilit&dt die-
ses Strukturtyps erreichen., Offen bleibt dabei allerdings vorerst nochy, in welcher
Tiefe dies der Fall ist. Beiden Gesteinsbestandteilen gemeinsam ist eine Verringe-—
rung der spezifischen Magnetisierung und der CURIE-Temperatur, da die Anwesenheit
von diamagnetischen Kationen (beispielsweise FeII+, pitV* i Titanomagnetiten) im
Gitterverband in jedem Fall die Wechselwirkungen verringert.

Bei den Normaltyp—Spinellstrukturen

ZnII+

og LTI+ {Fe21II+} OﬁI"
sind die diamagnetischen Kationen stets in A-Lagen anzutreffen (und zwar bei II/III-
und IV/II-Spinellen), bei den Mischtyp-Titanomagnetiten und dem inversen Ulvit da—
gegen allein in B-Lagen.
Da die Wechselwirkungen sowohl innerhalb der Lagen wie auch zwischen ihnen (AB)
antiferromagnetische Koppelungen der Spinmomente bewirken, die nur durch die nor-
malerweise dominierenden AB-Wechselwirkungen {iberdeckt werden, fithrt notwendiger-
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welse eine Dezimierung dieser AB-Koppelungen zur Zunahme der antiparallelen Orien-
tierung der magnetischen Spinmomente innerhalb der Lagen A und B, In beiden Fdllen
haben daher die Auswirkungen der PT-Bedingungen der tieferen Erdkruste zwangsliufig
das Ausldschen des magnetischen Gesteinsverhaltens zur Folge. (Erginzungen hierzu
im Anhang.)

Um die noch offene Frage, in welchen Tiefen dies der Fall ist, zu kliiren, er-
scheint es zweckmdBig, die Loslichkeitsverh&ltnisse fluider Gesteinsporenfiillungen
unter den Hochdruck-Hochtemperatur-Verhdltnissen der tieferen Erdkruste zu untersu—
chen. Hierbel zeigt sich, daBl sich die Losbarkeit mit wachsendem Druck und (gleich-
zeitig) steigender Temperatur umngekehrt verhdlt als unter Normalbedingungen: leicht
losliche Salze (NaCl) werden schwer 1ldslich, und normalerweise unldsliche Substanzen
(wie SiOz) gehen allmédhlich in LOsung iiber., - Auf die Folgerungen hinsichtlich der
Salze wird im Zusammenhang mit den Untersuchungen iiber die elektrische Leitfédhigkeit
der Gesteinsporenfiillung noch zurlickzukommen sein.

Hier interessiert zundchst die Si02€Lﬁslichkeit. Abb, 5 gibt die bisher nachge-
wiesenen Brgebnisse [13~18] im PT-Diagromm wieder, zusammen mit e i n e r im Ein-
klang mit Tab, 2 und deren Folgerungen fixierten T-Gradienten-Verteilung sowie mit
Untersuchungsresultaten iiber Mobilisierungsvorginge im Krustenbereich [19-23]. Die
erhohte SiOz—Lbslichkoit unter den Erdkrustenbedingungen kann ja zweifellos erst dann
voll zur Geltung kommen, wenn metamorphe Umwandlungen abzulaufen beginnen, deren
Fortgang sie dann beglinstigt und beschleunigt. Solche Vorginge, wie die Mobilisation,
Abwanderung von SiO2, Gefligeregelungen, Gesteinstexturentstehung und eine Basizitits-
zuoahme setzen allerdings starke Storungen des Gleichgewichtszustandes voraus, wie
sie im wesentlichen nur in orogenen Gebieten und in ausreichenden Tiefen vorliegen.

Unter diesen einschrénkenden Voraussetzungen konnen nun aber auch Stabilisierungs-
prozesse nicht ausgeschlossen werden, die Magnetitanteile von silikatischen Gesteinen

in einen IV/II-Normaltyp
SiIV+ {Fe§I+} II-

Oy
iberfiihren, in dem die geldsten SiOz-Tetraeder als A-Lagen in das Spinellgitter ein-
gebaut werden, da dieses Spinelloxid extrem stabil sein miiBte, Stoffwanderungen sol-
cher Art finden bekanntlich wéhrend der relativ kurzen Zeit der metamorphen Umkri-
stallisation, bel der das Gesteinssystem "geschlossen" bleibt [28], nur in der Kri-
stallitgroBenordnung statt, die wdhrend dieser Umwandlung entsteht.,

Wie die vorausgegangenen Untersuchungsergebnisse erkennen lassen, wdren in einem
solchen Fall beide Lagen sowohl elektrostatisch wie zus&dtzlich covalent gebunden -
also der PT-Situation optimal angepaBt -, und das magnetische Verhalten wire gleich-
falls pauschal geldscht, weil die vierwertigen Si-Kationen im Spin kompensiert und
damit diamagnetisch sind, - Abb. 5 188t im iibrigen erkennen, daB Vorgidnge der obigen
Art in 12 - 15 km Tiefe zu erwarten sind,

Den soeben abgeleiteten, strukturbedingten Stabilisierungsféllen der (im weite~
stem Sinne) magnetischen Gesteinsbestandteile steht noch eine zweite (generelle) Sta-
bilisierungsmdglichkeit gegeniiber, die sich auf die Bestédndigkeit des magnetischen
Verhaltens auswirkt, indem sie die BeeinfluBbarkeit der magnetischen Fernordnung
stark vermindexrt.

Bekanntlich strebt der (durch die gitterinternen Wechselwirkungen ausgeldste) ma-
gnetische Zustand stets solche Verh&ltnisse an, bei denen die freie Energie ein Mi-

nimum erreicht., Die Anteile der freien Energie, beispielsweise die BLOCH-Wand-Energie
DOI 10.2312/5bck-r046
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Abb, 5. Auswirkungen der P/T-Verhdltnisse im Erdkrustenbereich

mit der Kristallanisotropie- und der Austauschenergie und die (mechanische) Spannungs-
energie, sind in ihrer Auswirkungstendenz gegensétzlich und ermdglichen so relative
und absolute Minima, Bei abnehmender Kristallitgrofe widchst der relative Anteil dex
Wandenergie an der Gesamtenergie (da erstere konstant bleibt, letztere dagegen sinkt),
so daB unter einem kritischen Volumen ein Minimum nur ohne den Wandenergieaufwand
erreichbar ist., Die Kristallvolumina enthalten bekanntlich in diesen Fédllen nur einen
einzigen magnetischen Elementarbereich mit einheitlicher Spontanmagnetisierung, deren
Richtung nur mit erheblichem Energieaufwand verdndert werden kann, (Bei groReren Kri-
stalliten mit mehreren bzw., vielen Elementarbezirken sind Richtungsdnderungen bekann-
termaBen viel leichter — und zwar mittels Wandverschiebungen - mbglich.,)
Eingoeinkxdbbdches Spontanmagnetisierung setzt jedoch homogene Gitterverhdltnisse
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voraus, wie sie nur in Kohdrenzvolumina (s. Teil I [1]) vorhanden sind. Durch druck-
bedingte Verformung nimmt ihre GroBe rapide ab, was sich mittels rdntgendiffraktome-
trischer Verspannungsteste [1] i{iberpriifen 14B8t. Unterschreitet die mittlere lineare
Abme ssung der K-Bereiche den Wert von 10'5 cmy so bewirkt sie Verbreiterungen der
Rontgeninterferenzpeaks, so daBl die mittlere Kohdrenzlénge bestimmbar wird.,

Die in Teil I [1] dargestellten experimentellen Untersuchungsverfahren und —ergeb-
nisse. zeigen, daB Kohdrenzléngen von der GrdBenordnung 10'6 cm bei Gesteinen anzutref-
fen sind. Es ist daher naheliegend, zu Uberpriifen, ob diese Kohédrenzbereiche jenen
wandfreien Elementarbereichen entsprechen, was nachstehend geschehen soll:

Die mikromagnetische Methode von BROWN [24, 25] sowie von FREI, SHRIKMAN und TRE-
VES [26] fiihrt - wendet man sie auf die hier vorliegenden Verh#dltnisse an - zu fol-

gendem Zusammenhangs: a={2mecyn NIﬂ J;2} 2,

Unterstellt man kugeldhnliche Elementarbereiche (d = 047 ... 1,0 1), dann folgt fiir
den kntmagnetisierungsfaktor NL = 4,75 406 4519 und fir den Keimentstehungsfaktor
N =134 eoo 1,38, Mit der Austauschkonstanten Cps die fiir (x = 0) Magnetit den
Wert Bpp = 0,82 o 10'6 erg/cm erreicht und im Titanomagnetitbereich stark abfdllt
(fYir x = 043 beispielsweise auf den Wert Cp 093 = 0437 o 10'6 erg/cm), und mit den
zugehorigen Magnetisierungswerten

X =0 ¢ Js = 485 G X = 0,3 2 JS = 326 G
ergeben sich fiir den Durchmesser (d) wandfreier Elementarbereiche

bei Magnetit (x = 0): d = (2,49 ¢ve 2,69) o 10-2 cm,

bei Ti-Magnetit(x = 0,1): d = (2,54 oo0 2,75) » 10™C cnm,
(x = 052)t A= (2,55 v00 2,76) * 10~° cm,
(x = 0,3): a = (2,49 v00 2,69) » 100 cn [27].

Hierbei sind die magnetostatischen Wechselwirkungen vernachléssigt, die speziell bei
Formanisotropie wirksam werden, was hier gerade entfdllt., Die obigen Werte entspre-
chen den nachgewiesenen Kohirenzldngen (s. [1]).

L&aBt man zundchst die lidglichkeit thermisch aktivierter Fluktuationen der Spon-
tanmagnetisierung auBer Betracht, so miiBte nach obigem eine betrdchtliche Stabilitat
der magnetischen Gesteinsanteile erwartet werden, Doch iiberpriifen wir vor weiteren
Auswertungen dieses Befundes noch die Auswirkungen solcher mdglichen thermischen Ein-
fllisse, die bei ausréichend kleinen Volumina zu superparamagnetischem und damit in-
stabilem Verhalten fiihren kdnnen,

Die Grenze zum stabilen Zustand hin kennzeichnet das Maximalvolumen V , das

grenz

bekanntlich aus den Beziehungen fiir die Relaxationszeit Ty im feldfreien Fall bazw,

aus der Remenenz JR bestimmbar ist:

1/ro =2 f  exp (=KV/kT)
T, = /5 1 5/t =2 £ exp (—KVgr/kT)
t/v, = 5 exp {ig (TN} = 5 { 2 £, t/5) " Ver

Ip(t)= Jp, exp (=t/7,)
Tpo X0 {(= 2 fot)“‘v/vgr}.

Mit Ty ™ S50 sec (entsprechend 20 % der MeBzeit t) und dem Frequenzfaktor fo = 109
sec'q folgt fiir die thermische (zu iiberwindende) Energieschwelle:
I = KV = 25 kT

gr
DOI 10.2312/5bck-r046



24

und somit filir die von der Anisotropie K abhingige Volumengrenzes

Stabilitédt im palédomagnetischen Sinne erfordert demgegeniiber Relaxationszeiten in
der Gr6Benordnung von 406 Jahren = ’lo']5 sec., Das entsprechende Grenzvolumen

vt = 55 x/K

gr
ist daher erst das fiir die Uberpriifung bendtigte Stabilitdtsmal,
Die zugehorigen LineargrdBen dgr bzw. dgr sind nachstehend zusammengestellts
+
dgr dgr
Magnetit (x = 0): (1,0 eoo 5,0)10‘6cm (455 was 5,9)10‘6cm
Pi-Magnetit (x = 0,3)t <(1,3 oeo 1,9)10 Ccm < (1,6 0.0 2,5)10 Ocn

(27]

Im Vergleich mit den d-Werten wandfreier Elementarbereiche zeigt sich auch hier
eine hohere Stabilitédt der Titanomagnetite, zumal bei deren dé;)—Werten der Aniso-
tropieanstieg noch unberiicksichtigt blieb, was durch den Hinweis " < " angedeutet
wurde .

Demgegeniiber ist bei Magnetit, und zwar nur fiir den rein theoretischen Grenzfall
exakt kugeliger Gesteinseinschliisse, ein (paldomagnetisches) Kriechen der Spontan-
magnetisierung im wandfreien Elementarbereich méglich.
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3. Gesteinsporenfiillung und elektrische Leitfdhigkeit der tieferen Erdkruste

Ein weiteres Untersuchungsproblem im vorliegenden Zusammenhang sind die Hochdruck-
Hochtemperatur-Auswirkungen auf die fluiden Gesteinsporenfiillungen, die im Teil I
(s« [1]) gleichfalls nur kurz erwdhnt wurden.

Wie die Ergebnisse experimenteller Loslichkeitsuntersuchungen im Hochdruck-Hoch-
temperatur-Bereich [13 - 18] erkennen lassen, auf die bereits in Kap. 2 eingegangen
wurde, nimmt die Salzldéslichkeit mit wachsendem Druck und (gleichzeitig) steigender
Temperatur rapide (um bis 4 GroRenordnungen) ab. Fiir die elektrische Leitféhigkeit
im Bereich der Erdkruste bedeutet dies, daB die in oberfl&chennahen Schichten bei
weitem dominierende (elektrolytische) Ionenleitung der Gesteinsporenfiillung mit zu-
nehmender Tiefe so stark abfdllt, daB sie vergleichbar wird mit den Halbleitungsef-
fekten innerhalb der porenfreien Kompaktmaterie,

Aber auch der Ionentrdger (Wasser) erféhrt im Hoch-PT-Bereich eine Modifizierung,
da der kritische Punkt mit wachsender Erdkrustentiefe relativ rasch erreicht wird,
Abb, 6 veranschaulicht die Verhdltnisse im einzelnen. Eine solche Darstellung der
Temperaturabhingigkeit des Dampfdruckes (bzw. auch der Dichte des Ionentrégers Was-
ser) im Zusammenhang mit den PT-Bedingungen im Krustenbereich zeigt die verschiede-
nen Situationen zwischen Tripelpunkt und kritischem Punkt und dariiber hinaus im liber-—
kritischen Gebiet, fiir die im besonderen folgendes gilt:

1. Beschridnkt man sich auf den Temperaturbereich iiber 100°C bzw. auf den Krusten-
bereich in Tiefen von mehr als 4 km, in dessen oberen Schichten das Porenvolumen zwar
verringert, aber noch nicht geschlossen ist, so trifft man hier bereits auf das lber-
kritische Gebiet, da der kritische Druck (Pkr = 225 atm fiir reines Wasser, P, =
285 atm fiir Losungen mit 3 % NaCl) iiberschritten ist. Es handelt sich daher um das
H20-Einphasengebiet (® = 1), dessen Kennzeichen die Ununterscheidbarkeit von fliis-
siger und Dampfphase ist.

2, Im vorliegenden Betrachtungsfall liegt dariiber hinaus ein Zweikomponentensy-
stem (K = 2: Hy0, NaCl) vor. Nach der Phasenregel:

2+ F=K+2
ergibt sich daher ein trivariantes Gleichgewicht. Allerdings ist hierbei vorausge-
setzt, daB die {iberkritische Phase der Gesteinsporenfiillung keine Verbindung zur Erd-
oberfldche hat, daB sie also unter dem gleichen Druck wie die Kompaktmaterie steht.
Anderenfalls ware naturgemdB dieses Gleichgewicht gestort.

%. Der unter Punkt 1 unterstellte Salzgehalt von 3 % findet seine Begrilindung in
dem Umstand, daB nachgewiesenermaBen [29] der maximale NaCl-Anteil diesen Wert er-
reicht, und zwar nur im Meerwasser und damit in maritimen Sedimenten.

4., Fiir die elektrische Leitfdhigkeit bedeutet dies die erwdhnte tiefenbedingte
Modifizierung.,

Experimentelle Untersuchungen dieser elektrischen Leitfdhigkeit sind an zahlrei-
chen Gesteinsproben der verschiedensten Art bereits durchgefiihrt und publiziert wor-
den, desgleichen die Testergebnisse iiber die Auswirkungen des Druckes o d e r der
Temperatur auf diesen Parameter. Die obigen Ausfiihrungen lassen es jedoch geraten er-
scheinen, endgililtige Folgerungen auf die Verhdltnisse im Bereich der Erdkruste erst
dann zu ziehen, wenn Resultate von Labortesten unter realen PT-Krustenbedingungen

1) F: Anzahl der Freiheitsgrade (Varianz). Im Tripelpunkt (& = 3) mit K = 1 folgt
Invariges 162 13/580ksr04t Zweiphasengebiet (& = 2) mit K = 1: Univarianz (F = 1),
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vorliegen.,

In der einschlégigen Fachliteratur findet sich bislang lediglich der Hinweis (s,
[29]), daB der Siedepunkt der Gesteinsporenfiillung mit steigendem Druck gleichfalls
ansteigt, so daB normalerweise die Siedekurve in keiner Tiefe iiberschritten wird.,

In dieser Formulierung, die leicht zu der Folgerung verleitet, die Leitfdhigkeitsbe-
trige der Gesteinsporenfiillung bis zu grofilen Tiefen als unverdndert unterstellen zu
konnen, bleibt aber eben unberiicksichtigt, daB

1. die Siede- oder Dampfdruck-Kurve im kritischen Punkt endet, da dort die Dampf-

dichtezunahme und die Wasserdichteabnahme zu dem einheitlichen (kritischen)
lert py.. = 0433 g/cm3 gefiihrt haben und im liberkritischen Bereich (HEO)fl =
(H20)d gilt und daB

2, die Salzloslichkeit im Hoch-PT=Bereich in extremer Weise verringert ist.

Die entsprechende experimentelle ﬁberprﬁfung hierzu steht vorerst noch aus, jedoch
erscheint es zweckméBig, das elektrische Leitféhigkeitsverhalten in den tieferen Be-
reichen der Lirdkruste im wesentlichen den Halbleitungsphédnomenen zuzuordnen, und
zwar Halbleitern im weiteren Sinne einschlieBlich der Elektronenaustauschleiter (s.
Teil I [1]).
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4, BElastische Gesteinsparameter

Eine weitere Untersuchungsfolge hat sich mit den elastischen Gesteinsparametern
unter Erdkrustenbedingungen zu befassen., Hier dominieren bekanntermaBen die Druckaus-—
wirkungen, wie die adiabatische Korrektion

A(D) = oPr/p cp V)

der isothermen Kompressibilitét kT 2) erkennen la8t, wenn man die Grofenordnungen
der Faktoren berticksichtigty die Temperaturauswirkungen

(kp=kg) =
¥ [10 cmz/dyn]
dagegen liegen in der GroBenordnung von wenigen Prozenten.

Die Elastizitidt ist direkt proportional der Inkompressibilitédt K, de-
ren Ursache die AbstoBung der Gitterpartner ist. Mit hoéheren Ladungen und wachsendem
Druck nimmt daher K und demzufolge der Elastizitétsmodul E zu.,

Ebenso erhdht sich naturgem8B die D i c h t e mit wachsender Erdkrustentiefe,
doch zeigt der Anstieg der Ausbreitungsgeschwindigkeit seismischer Wellen, der - ab-
gesehen von einigen speziellen F&llen - mit zunchmender Tiefenlage vorherrscht, daB
die Zunahme von E die von p im allgemeinen iibertrifft,

SchlieRlich charakterisieren die POISSON-Zahl Lp und der Schermodul (die Righeit)
pden Materiezustanad:

Im fluiden Fall wird p = o, und ;P erreicht den Grenzwert CPmax = 0,53
bei Gesteinen liegen ihre Werte um ;P ~ 0425 bzw. B = 3K/5.
Die Tab, 11 vermittelt eine Ubersicht iliber die bekannten Beziehungen.

-1 ) 1 0_2

Tab., 11. Seismoelastischer Zusammenhang
BK(1-2 Tp) = pv2 2(14Zp) = p 2(1+Lp);

ap 1 .4V
K=+peg5 Ip=-v (@pps
2
aP-bP° = %%, aZ0P = Ty 5
Gp = (SK-20)/205K40),  Lp =2 i = OF Tppoy = /2, Ty = 0,251 K = 1,67 13

B

1}

S

VS = B/ (ML) (1=2Lp),  Vo/VE = 14 /(-2  vh - $VE = K/p .
Das Hauptproblem besteht bekanntermaBen darin, dafl die Gesteine Gemenge verschiede-
ner, unterschiedlich komprescibler Minerale sind und die Variationsbereiche ihrer
Materieparameter sich iiberdecken (kénnen).

Aus den Ausbreitungsgeschwindigkeiten seismischer Wellen (v_, v.) allein lassen
sich deher noch keine Riickschliisse auf die Gesteinssituation ziehen, da fiir die ~
Unbekannten K, p, p nur 2 Bestimmungsgleichungen verfilighar sind. Es ist daher - he=
liegend und bereits wiederholt gefordert worden, einen weiteren Parameter, beispiels-
weise die Kompressibilitét bzw. ihren Reziprokwert, auf theoretischem Wege zu be-

1) o« = 10 = 10_6: thermischer Ausdehnungskoeffizient
T: abs., Temperatur
ps: Dichte
Cp =~ 1o6dyn/cm2: spez, Wdrme bei konstantem Druck

=122
2) = 10 '“em“/dyny kn= Aq(T) = kg
1 DOI 10.2312/5bck-r046 1~ A s
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stimmen. Die hierzu abgeleitete Beziehung lautet bekanntlich fiir T = o Ok s

2 - - 2
K=V |[2°€ frei] = NV, [a & Bind.,]
av2

av? V=YV,
1)

und flir hydrostatischen Druck:

Nr2 2
" Nr2 (3 gB] '
9V, Br%2 J r = 1,
Der detaillierte Ausdruck filir die rein elektrostatische Bindungsenergie €p
- mit ihrem Anziehungsterm

2
€op = (ze)*Cy (z: Wertigkeit, Cy: MADELUNG-Zahl)
To

und ihrem AbstoBungsanteil

(ze)zCM n=1 (ze)sz

€ = —1, 2 o——
ab nron To

(n: AbstoBungszahl),

sl

mithin al sos
eg = €,y (1-1/n) -

filhrt die obige Inkompressibilitétsbeziehung in die Form

ﬁean (1-n)

K = S . e
Elementarzelle

Uber,
In einem zweiten Schritt muB nunmehr die elektrostatische Bindungsenergie auf die
Strulkkturdetails zuriickgefiihrt werden, was nachstehend geschehen soll:
LaBt man
1. Betrachtungsion und Koordinatenursprung zusammenfallen und bezeichnet
2, das Potential der Ionen im Gitterpunkt mit W(r)
und die Gleichgewichtslage mit Bg =m + oB, wobeim die der Elementarzelle und oB
die der Basispartikeln kennzeichnet,
so folgt filir die elektrostatische Bindungsenergie:

( -1
ean _ (Ze)1 w(.‘.) _ Ze)1 e W(T) =3 (Ze)Blr - Ge‘l 1)’
w, B
2 r
T = T,
(ze) * - p
bzw, €an = 1 m?ﬁ (Ze)Blagl 2)9

wobei die Summenmarkierung (*) andeuten soll, daB

1 1

@m a M aobDad

(ze)B=(ze)1 (Betrachtungsion)

entfdllt.,

1) V=nq r3; av = 3 g r2dr

2
2) In] =zyr HT =
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Wegen der geringen Summenkonvergenz erscheint es zweckmdBig, in 8hnlicher Weise wie
bel der EWALD-Methode vorzugehens Eine Gliederung in Kationen- und Anionen-Untergit-
ter ermdglicht die Umformung

W(e) = (ze)B w (r A t)B)
B

mit 1

wr-oP) =2 [ e-0f |
m
wobei aus dem Basiswert w(r) die kationaren und anionaren Untergitterpotentiale fol-
gen,

Eine FOURIER-Reihen-Darstellung dieses Basispotentials gestattet die Trennung des
Short-range~ und des Long-range-Anteils und beseitigt Konvergenzschwierigkeitenq)

-1 -1 x g -2 : -1 * . -2
w(t) =Z|v-m| =4=mV T explitrlk = exp[-jtw] = 4 = Vo T exp[jtr]a
m E m a

(t: Ausbreitungsvektor, k: sein Betrag; a: Reziprokgittervektor, a: sein Betrag) und
-2 0 2
mit a = fexp [~ a s]ds
o

-1 (o] 2
w(e) = 4m Vg [ z‘exp [- a's + jar]ds 2),
LA s |

Da dieser Ausdruck nur fiir groSe s-Werte gut konvergiert, stellt s die Separations-
variable dar,

Es 1ldBt sich ferner zeigen, daB sich cder Gesamtsummenausdruck
-1_x 2 R
4 Vg S exp [~ as + jar] umformen 148t in
a

1

-1/2 2 -, =3/2 -
(4n) 2 exp [~|v-m| (4s) Js -4n Vg
m

der wiederum, aber speziell fiir kleine s-Werte, gut konvergiert,
Der zusammengesetzte Ausdruck flir das Basispotential lautet daher:

-1 O 2
w(e)= 4 V, JZ exp [~ a 5 + jar]ds
E g o

2

-1/2 2 -1, =3/ -1
+ fa[\tl- ) T exp [~|r - w| (48) s -4 q Vg |ds
L m

mit s = 4 als Separationswert,

Der zwe:'éte Te;{m (fiir die groBen s-Werte) 18Bt sich in seinem ersten Teil mit
|t -~ m|] (4s8) = 9§ in die bekannte Form

-1/2
)

(4w ofgexp (- ﬁz] 4lr-m|—1d\‘> = —|r-m|-:.f§exp [= az]de

-1
= -Ir_ml ¢1

bringen, wobeil

1) Das Potential kann als Grenzfall eines abgeschirmten Potentials behandelt wer-—
den, das seinerseits dem Short-range-Anteil recht gut entspricht.

2) Die Summenmarkierung (*) entspricht dem Wegfall des Gliedes & = 0.
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2 n-”z[ofge@[— 91as +§f°°expl- ﬁzld”] = 9,(8) * o, -1
gilt,

Mit einigen Zwischenrechnungen (s. Anhang) folgt fiir das Basispotential:

-1 -2 2 -1 -1/2 -1
w(r) = 4 ¢ Vg 2*a exp[- a ¢ + jar] + Z|v-u| ¢2[|r-m|(4c) ]— 4V o
0 w

und. flir die elektrostatische Bindungsenergie:

( - - i )
oo ze) [4 " Vg 0 (3020 faxle 6y + J00PT = tusd Lmed F & 8 (ze)g-
an o) BO ! mB

- -1/
108 T, [1081¢4)™" 2]]

Damit sind die Grundlagen gegeben filir den dritten Schritt in dieser Untersuchungs-
folges: die Anwendung auf die Erdkrustengesteine, was bei den zahlreichen Varietéten
bei jeder der verschiedenen Gesteinsarten eine umfangreiche Aufgabe ist.

Beginnen wir mit dem Granit und greifen zun&chst einen typischen Vertreter, den
Biotit-Granit, heraus, dessen Mineralzusammensetzung in Tab. 12 dargestellt ist.

Tab, 12, Mineralzusammensetzung des Biotit-Granits

Bestandtelle BElastische Parameter "
Plagioklas]= 57 % E = 0,781 MB p = 2,640 g/em
Orthoklas B = 0,310 MB Y 6,007 km/sec
Quarz: 26 % §P= 0,259 - . V= 3,427 km/ sec
Biotit: 1% % kq= 1,850(MB)

Rest: 1% Kp= 0,540 MB

Die elastischen Parameter dieses Gesteinstyps bel verschiedenen Druckverh&dltnissen
zeigt Abb. 7.

Untersuchen wir zundchst den Detailzusammenhang am Beispiel Quarz: Mit den Wer-
tigkeiten zg; = 4 und zy = 2, den Elementarladungen 8° (4,802 » 10'1°cm5/2sec'q)2

= 25,04 o 10"2°dyn cm2, der MADELUNG-Konstante ¢y = 4/4%4 und dem Abstand r, der

Gleichgewichtslage als Mittelwert aus den Tetraederradien (fiir partielle Covalenz
mit ﬁberlappung der Elektronenaufenthaltsbereiche)
Sis 1,17 o 10 8cn
O: 0,66 o
1,83 o 10 8em

und der Ionenradiensumme
rg;IV+: 0,39 o 10"8em
rbII-: 1532 o
1,61 + 10 Cem
- also T, = 1,72 ¢« 10 “cem in Tetraederachsenrichtung -~ folgt flir die Bindungsener-
gie € = 75048 10-42dyn cm

<8

und mit der Anzahl der Basisteilchen N = 5
Neb = 3754 o 4o-q2dyn cm,
Das Elementarzellenvolumen VE von (Tief-)Quarz ist um 15,7 % geringer als das von

(Hoch-)Tridymits
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Abb. 7. EBlastische Parameter von Biotit-Granit

Vg = 0,843 a° N/ 3 c = 0,843 + 5,032 o 1,752 + 8,22

= 300,65 e 10~ on?,

Fir die Inkompressibilitédt folgt somit

K = 22700,8 ¢ 1o
9 e 300405 ¢ 1o

-12

dyn cn
= 1,%908 MB
~om? ’ ’

fir ihren Reziprokwert

k= 0,719 o 10"420m2/dyn,
und zwar beziehen sich diese Werte - wie aus der Fixierung von T, hervorgeht ~ auf
die Richtung parallel zur c-Achse, Der entsprechende experimentelle Wert, und swar
flir die Kompressibilitdt k Il c? lautet:

k = 0,718 o 10"]2cm2/dyn,

exp || ¢
was einer Abweichung von 0,14 % entspricht,

Fir k iLe wird T, infolge des s e 1 t 1 1 ¢c h e n Druckes vergrdBert, so dal

sich hicr ein Wert

=12

k|, = 0,995 + 1o %en®/ayn
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ergibt. - Soweit die Einzelheiten der Quarzsituation.
Der berechnete Inkompressibilitdtsbereich fiir Biotit-Granit der obigen Zusammen-

setzung betrigt
KT = {0’513 o0 0 0’570} MB’

wobei das Wahrscheinlichkeitsmaximum bei Ky = 0,540 MB liegt (se. Abb, 8). Die Grenz-
werte folgen aus der relativ unwahrscheinlichen Parallelorientierung der Kristall-
achsen maximaler bzw, minimaler Inkompressibilitdt. Die Streuung betrigt

* Syl %o
Wahrscheinlichkeit
40%—
30 |—
. Biotit - Granit

(Plagioklas
oritotias} 57%

20 - Quarz: 26%

Biotjt: 16 %
Rest ! 1%)

0 —

0510 0540 0570 K [MBJ

Abb, 8, Inkompressibilitdtsbereich von Biotit-Granit
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Die Beitrdge der einzelnen Mineralanteile sind:

Plagioklas:
{0,326 - 05292} MB,

Orthoklas: (0,309
Quarz: {0,149 ... 0,133} MB,
(0,140
Biotits {o, 094 eso 0,082} MB,
(0,086 5

Eine Abnahme des Biotit-Gehalts von 16 % auf beispielsweise 1% % mit einem ent-
sprechenden Anstieg des Plagio-Orthoklasanteils zeigt die naclistehenden Auswirkungen:

1. Der KT—Bereich wird erweitert:
KT = {0,567 oo e 0’692} MB.

2, Die Streuung wird vergréBert:vt 10 %
%. Die Mineralbeitrdge verdndern sich dementsprechend:

Plagioklas:

41 L L o 40 m
Orthoklass: }{o’ 2 iy W,
Quarz: {0,180 «.. 0,147} MB,
Biotit: {0,090 ... 0,047} MB,

Jedoch ist zu berlicksichtigen, daB der betrédchtliche Wahrscheinlichkeitsabfall zu
den Grenzen hin den realen Variationsbereich wesentlich einengt, da die grenznahen
Situationen geringer Wahrscheinlichkeit bezliglich der Kristallachsorientierung der
Mineralbestandteile des Gesteins unberiicksichtigt bleiben kdnnen (zumindest fiir ei-
nen ersten Einblick in die Krustengliederung). Fir den (im Gegensatz zum Erdmantel)
extrem heterogenen Bereich der Erdkruste bringt auch eine solche Ndherung bereits
einen Informationsgewinn,

Die Zusammenstellung analoger Daten fiir die verschiedenen Gesteinstypen und -va-
rietdten erscheint an anderer Stelle.
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.

5. Warmeleitung

Nach den magnetischen, elektrischen, elastischen und seismischen Gesteinsparame-
tern werden schlieBlich auch die thermischen KenngroBen, beispielsweise die Widrme-
leitfahigkeit, bendtigt, um einen ersten Einblick in den Tiefenbau der Erdkruste zu
ermdglichens,

Aus der Gleichung des Warmeflusses Q

Q ==A VT
folgt bekanntlich die Warmeleitféhigkeit A, aus der zeitlichen Differentialgleichung

2
%% =tV T % % q

die Temperaturleitféhigkeit © = A/p CV; hierbei kennzeichnet
q dV dt die Ergiebigkeit der Warmequelle,
p Cy dV dt die gespeicherte Warmemenge und
- A V2 T AV dt die weitergegebene Warmemenge.
Im vorliegenden Zusammenhang ist die zeitliche Differentialgleichung in die Form

aT _ 4 3T

2 2 2

3 T 1 9T , cos ¥ AT 1 3 T

=T (= + 555 + 5 — + o + —_——
3t 3t2  ROR

R® o¥®  RPsin¥ O  RPsin’V o0’
zu bringen, worin & die geographische Linge, ¥ den Polabstand und R den Schichtradi-
us bezeichnet,

Auf Grund des starken Differierens des Temperaturgradienten V T (s, Tab, 2) ist
es jedoch zweckmé&Big, sich zundchst auf regionale Bereiche zu beschrénken, Hier wie-
derum ist in einer ersten (groben) Ndherung Planparallelitit in der Schichtfolge zu-
ldssig. Unterstellen wir eine solche, und zwar unterschiedliche Schichtenfolge von
der Gesamtdicke D mit einer Anzahl (i) von planparallelen Teilschichten der Dicke dy
und unterschiedlicher Warmeleitfahigkeit Ai, so folgt fiir die Gesamt- A =Werte léangs
und quer zu dieser Schichtenfolge bekanntlich

} =% £ (R, 3, ¥, %)

_ 1
Ajp=pIA;dy
i
bazw,
Al.:D/gdi/)\i
und fiir das Verh&d8ltnis beider

A
il | L
g T A B dy/Ag

Ubersteigt die Wirmeleitfihigkeit einer der Teilschichten die der anderen erheblich,
so wird das ihr zugehdrige Summenglied in der zweiten Summe relativ klein, in der
ersten Summe relativ groBR; im entgegengesetzten Fall umgekehrt. In beiden Fdllen
wird A I .

. 1
der Wert 1 wird nur beli voller Homogenitdt und Isotropie der Schichtfolge erreicht,
Dieser Sonderfall entfdllt naturgemdB im vorliegenden Zusammenhang.

Betrachten wir nun die Warmeleitfdhigkeitswerte der verschiedenen Gesteinsarten
(s. Tab. 13 und Abb. 9), so zeigt sich folgendes:
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Tabes 13, Thermische Parameter

Warmeleitféhigkeit A | Temperaturleitfdhigkeit T
[W/m c] [u®/sec « 10°]

Granit 2,9 T4
Gabbro 2,26
Glimmer 095 oee 046 2,06
Quarz 1,40 0483
Tone 1,28 150
Schiefer 2,9

1] 1'9
Sandstein 196 oee 241 150 oee 1,3

Bei Schichtstrukturen und Gesteinstexturen ist die Warmeleitfdhigkeit notwendiger-
weise in der Schicht- bzw. Texturfldche stédrker, zumal die Bindungen zu den Gitter-
nachbarn und damit die Kopplungen fiir die Weiterleitung in diesen Richtungen stérker
sind als in den hierzu senkrechten Richtungen. Demzufolge besteht auch ein Zusammen-
hang zwischen Wadrmeleitféhigkeit und Anisotropie.

Der WédrmefluB (ausgeldst beispielsweise von radioaktiven Quellen)q) wird somit
vorwiegend lédngs unterschiedlicher Schichtfolgen geleitet, der radiale FluB (Q) zu
einem erheblichen Teil in diese Schichten abgelenkt., Auf diesen Umstand wird im fol-
genden Abschnitt noch zurilickzukommen sein, Zuvor aber noch einige analysierende Be-
merkungen zum Wadrmeleiltungsvorgang selbst:

In der harmonischen Nédherung der thermischen Gitterpartikelschwingungen wird die
Warmeleitfédhigkeit unendlich groB, da keine Kopplungen zwischen diesen Vibrationen
bestehen; die freie Wegldnge der Phononen ist somit unbegrenzt. Diese Ndherung ist da-
her (ebenso wie bei der thermischen Ausdehnung) unzureichend und muB durch Einbezio-
hung anharmonischer Glieder korrigiert werdeny erst hierdurch werden gegenseitige
Kopplungen gewédhrleistet und damit ein begrenzter, von der jeweiligen Gittersitua-
tion abhéngiger Wert der Warmeleitfdhigkeit (in ﬁbereinstimmung mit dem experimen-
tellen Befund). In dieser hoheren N&herung umfaBt die freie Energie auBer der kine-
tischen und der- potentiellen Schwingungsenergie der Gitterpartikeln

1. ihre gegenseitigen Wechselwirkungen und

2, den Rest der anharmonischen Folgen, soweit sie nicht - mit Schwingungsfre-

quenzadnderungen und Abstandsvariation - in die anderen Anteile eingegangen
sind,
In Wirklichkeit handelt es sich ja um unsymmetrische Schwingungen, da fir die Par-
tikelbewegungen aufeinander zu ein grdBerer Kraftaufwand pro Strecke erforderlich
ist als fiir die Bewegungen voneinander weg, zumal bei kleinen Partikeldistanzen die
AbstoBung rascher zunimmt als die Anziehung.,

Im vorliegenden Fall der Ionengitter, die in erster Ndherung fiir fast alle .line-

ralstrukturen typisch sind, ist der Warmeleitungsvorgang noch relativ einfach, da

1 Ucal/g sec] P [g/cm’] d [cnﬂ//k [cal/sec cm °C] =VTy [OC/cnﬂ

-3
a . =/lo

-

v ot e
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600 —

500 —

400 }— Dunit
Gra /nit

Gabbro

300 —

200 —

100 —

| I |
100 200 300 T[°CT

Abb., 9. Wirmeleitfahigkeit
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die Beeinflussung durch quasifreie Elektronen (wie beispielsweise bei den Metallen)

zu vernachldssigen ist. Durch covalente Bindungsanteile wird allerdings diese Git-
tersituation etwas modifiziert.

) E [MBa

+

Eg?fﬂ-—"—f

I | l | I |

2000 | 4000 [ 6000 Druck Lstm]
10 20 Tiefe Lkm]

Abb, 10. Elastizitédtsmodul unter wachsendem Druck und
steigender Temperatur
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6. Channels of lower velocity increase

Schichten verminderter Zunahme seismischer Wellenausbreitungsgeschwindigkeiten o=
der im Grenzfall "Kandle" verringerter vp-(vs-)Werte sind im Bereich der Erdkruste
offenbar keine generelle Erscheinung, Um so mehr macht es sich erforderlich, den Ur-
sachen ihrer Entstehung nachzugehen. Solche Untersuchungen haben naturgeméB nun.in
komplexer Form Aussicht auf Erfolg. :

Es ist naheliegend, derartige Anomalien in der Wellenausbreitung in direkten Zu=-
sammenhang zu bringen mit Anomalien im Krustenaufbau (s. [19]), speziell mit sol-
chen, die mit einem Anisotropieanstieg verkniipft sind. Da aber andererseits ein in-
verser Zusammenhang zwischen der elekbtrischen Leitfdhigkeit und der Wellenausbrei-
tungsgeschwindigkeit besteht [31], entfdllt die Mdglichkeit einer direkten Korrela-
tion von Schichtinhomogenitédt und v -Abnahme; mit ihr wire - fiir sich betrachtet -
statt einer Zunahme der elektrischen Leltfahlgkeit gerade eine Abnahme verkniipft. Es
kann mithin nur ein indirekter Zusammenhang bestehen, und zwar liber den WarmefluR.

Die Ausfiihrungen in Kap. 5 lassen erkennen, daB die Warmeleitfdhigkeit l8ngs in=~
homogener Schichten dominiert gegeniiber der anderer Richtungen, und zwar um so stér-
ker, je groBer der Inhomogenitétsgrad der Schichtfolge ist.

Die positive Temperaturabhingigkeit der Halbleitungseffekte, mit denen in groBe-
ren Tiefen speziell nur zu rechnen ist (s. Kap. 3), hat einen Anstieg der elektri-
schen Leitféhigkeit, die negative T-Abhingigkeit der Elastizitdt (s. Abb, 10) dage-
gen eine Verminderung der Zunahme seismischer Wellenausbreitungsgeschwindigkeiten
zur Folge., Die Existenz von Anomalien im Krustenbereich ist dabei eine notwendige
Voraussetzung,

Bezieht man in diesen Zusammenhang die Ausfithrungen iiber Mobilisierungsvorgénge
(s. Kapo. 3) in groBeren Tiefen der Erdkruste mit ein, so wird zugleich versténdlich,
daB solche Schichten verminderter Zunahme von v, (bzw, vs) keine generellen Erschei-
nungen sind. Man sollte sie vielmehr speziell in Stérungsgebieten des Gleichge-
wichtszustandes antreffen,
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7+ Auswertung

Die Ergebnisse der vorstehenden Untersuchungsfolgen ermdglichen folgende vorldu-
fige Darstellung:

1o

2,

30

4

Se

6o

Die Lage der kritischen magnetischen Tiefenzone ist in erster Linie von dem
(regional sehr unterschiedlichen) Temperaturgradienten abhéngig. Bei geringem
V T wird sie im wesentlichen vom Titanomagnetitgehalt des Gesteins bestimmt,
Innerhalb dieser Zone kann sich die Lage der CURIE-Isotherme sprunghaft &ndern.
Es ist daher zweckméBig, statt mit dem Begriff der CURIE-Isotherme mit dem der
kritischen magnetischen Tiefenzone zu arbeiten, wenn es darum geht, die realen
Verhdltnisse im magnetischen Grenzbereich zu charakterisieren,

Die tieferen Schichten der Erdkruste liegen im allgemeinen im paramagnetischen
Bereich, Lediglich in Regionen des T-Gradienten-Minimums u n d geringen Ti-
tanomagnetitgehalts kann ein begrenzt ferrimagnetisches Verhalten noch in dex
'tigferen Erdkruste erwartet wez:'d.en./l

Die Beitrdge der Gesteinsporenfiillung zur elektrischen Leitfdhigkeit dominie-
ren lediglich in oberfldchennahen Teilen der Erdkruste.

Eine differenziertere Auswertung seismischer Erdkrustenteste ermdglichen De-
tailberechnungen unter Beriicksichtigung der strukbturellen Gegebenheiten der
unterschiedlichen Gesteinsbestandteile, Dadurch werden einerseits die Einfliis-
se der verschiedenen Gesteinsanteile auf die elastischen Parameter des jewei-
ligen Gesteinstyps erkennbar, andererseits aber auch Riickschliisse aus den

VP-, VS-Werten auf den Mineralbestand ermdglicht. Fir VP S-ﬁberdeckungsgebiete
sind zusdtzliche Parameter (elektrische, thermische, ...

auch hier zu &dhnlichen Informationen zu kommen,

5 einzubeziehen, um

Der WarmefluB in unterschiedlichen Schichtfolgen ist schichtparallel grdBex
als in anderen Richtungen,

Schichten verminderter Zunahme seismischer Wellenausbreitungsgeschwindigkeiten
sind in Stérungsgebieten des Gleichgewichtszustandes (belspielsweise in oroge-
nen Bereichen) zu erwarten, IThr typisches Kennzeichen ist erhdhte Anisotropie,
die im Zuge von Mobilisierungsvorgingen, Gefiligeregelungen, SiOZ-Abwanderungen

und Dioritisierung entsteht, Sie sind zugleich - wegen der groBeren Warmeleit-

féhigkeit - elektrisch besser leitend als ihre Umgebung in vertikaler Rich-
tung.

1) Sofern dort der Magnetit stabilisiert (evtl. martitisiert) vorliegt.
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8. A.nhang

8s1 Grenztiefen magnetischer Gesteinsschichten filir deren Nachweis an der Erdober-

flache
Mit den Bezelchnungen +h
d: Schichtdicke, l

t: Tiefe (ggf. der Oberkante),
ns Suszeptibilitdt = ('I+Q)ua, . .
Zy F: Vertikal-, Totalintensitét,
is Inklination,
h: Horizontalentfernung (s.Abb,)
- nach Norden positiv -,
os BEinfallswinkel der Schicht

gilt fiir d < &
AZ=2%ndF{tcos (1 -a) +hsin(L-w)}/ @ +4)
bzw, flir h = o2
t=2%ndF cos (L -a) / A Z,

Mite "
n= 10 [Basalt: Xpin = 0,5 (8. Tab, 1)
Tg = 250 °C (s, Abb, 1)
max
o
vmopt =19 C/km],
d = 1500 m bzwe d = 600 m,
F = 0’4‘7 G,
o o
i=66 bzw, i=0,
o =0, .
AZ=5 ¢ 10 G2 1 °/oo von F
folgt

t = 11 280 km,
Nachweismdglichkeit nur im iliberdeckungsfreien (Ideal-) Fall,
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8.2 Termzusammenhang und =-symbolik

Ordn.-| Element Besetzung Grundterm Winkelverteilung der Elektr,—
Zahl 3d U4s Aufenthal tswahrscheinlichkeit
19 K o 1 2S 1 /2 L=o0o
- kugelsymmetrisch
*
20 Ca o oatq | 180 ™) | I-o J
21 Sc 1 A% 3| 2D 3 /2 L=2 zunéhmend]
22 T 2 22t | 2p 4 /2 | 1=3| axialsymmetrisch
23 v 3 2ok | YF3 /2| 1e3)
24 Cr 5 1 86 /2| 1eo
- kugelsymmetrisch
25 Mn 5 041 | 885 /2 | Leo
26 Fe 6autq 2081 | 2p8 /2 | Le2 zunehmend]
27 Co pazt2 2841 | “P 9 /2 | I=3| axialsymmetrisch
28 Vi ga2t3  pakq | Spg s2 Le3|
29 Cu 10 1 25 1 /2| 1=o
- . kugelsymmetrisch
30 7n 10 oatq | Tg o™ Leo]
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£+SZO

M: Multiplizitédt
M-1: Anzahl der Elektronen mit unabgesédttig-

Ls

tem Spin

Behn~ Drehimpuls-

S:|resultierende Spin-

Js

Gesamb~ Quantenzahl

*) voll spin-kompensiert
(t: gegensdtzliche Spinorientierung)
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8 = |r-m|2 (2 9)"2

§73/2 u 8 93 |r-n|? ds = {=2 |v-u|2/4 93} a®

8°3/23g = 4|cv-m|~1 d®

~1/2 -
e

0 1‘(40)
2 =1/2 [ exp [-92]d9 = 2 w~1/2| fexp [-02] a® + [ 1[-i=.>2] as
o o I'(q'o' ~1/2

Separation & = r (44)"1/2 4 8 = o

)
() = =)

(ze

4 Vo'n % (ze),a~2 exp [~ a%4 + jaCr- )]
g B

(hg)=172
2(ze), n~1/2 fexp [- r?y?] ay
¢}

+ 3 "(ze)g |r-e§|"¢2[lr-eglc%f’”]

w,

wit & = 1y, A = rdy.

8.4 Zur Initialphase von Schme lzprozessen

Obwohl noch keine umfassende Schmelztheorie existiert, lassen sich auf der Ba-~
sis der Festkorpertheorie einige Teilaspekte zur Prim8rphase des Einsetzens von
Aufschmelzvorgéngen ableiten, die hier lediglich zusammengestellt werden:

Te

2,

S

4,

Die Schmelztemperatur (TS) wird innerhalb und léngs inhomogener Gesteins-
schichten friher erreicht als in den vertikal benachbarten Teilen des Ge-
steinsverbandes,

TS ist invers proportional der thermischen Ausdehnung und der Kompressibili-
t8F unddirekt proportional der Bindungsenergie und der Symmetrie.,

Tq wird vermindert durch Fehlordnung und Substitution im Gitterverband der
Gesteinsmineralanteile,

Bel den Silikaten nimmt TS
a) vom Gerlist=Typ zum Insel-Typ hin,
b) vom Quarz zu den Feldspatvertretern
abo,

Die Aufschmelzung setzt innerhalb der Kristallite bei den (neutralen bzw,
schwach gebundenen) Gitterzwischenlagen ein und weitet sich schichtparallel
aus.,
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