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Kontinentales Tiefbohrprogramm der Bundesrepublik Deutschland

Quantitative Phasenanalyse mit Rontgenbeugung
Stroh, Lauterjung, Emmermann (GieBen)

Mineralspektrum, n = Anzahl der beteiligten
Minerale. Man erhdlt so ein mehrfach iiberbe-
stimmtes Gleichungssystem und aus der L3sung
werden dann die Gewichtsanteile der beteilig-
ten Minerale berechnet. Die Matrixeffekte
kénnen durch die Nebenbedingung # ‘1 =1

eliminiert werden.

Die Réntgenpulverdiffraktometrie ist eine
geeignete Methode zur Bestimmung des guan-
titativen Phasenbestandes von unterschied-
lichsten Materialien. Die in der Literatur
bekannten Verfahren (Alexander & Kiug, 1948;
Chung, 1974 & 1975) vergleichen die Inten-
sitéten einzelner Beugungslinien reiner Min-
eralphasen mit den entsprechenden Linien im
Beugungsdiagramm der unbekannten Probe. Zur
Eliminierung von Matrixeffekten werden Eich-
kurven aus bindren Mischungen oder zugemisch-
te Eichsubstanzen verwendet. Alle Verfahren
ben&tigen zur Berechnung des Gewichtsanteils
eines Minerals isolierte, von Beugungslinien
anderer Minerale ungestdrte Beugungslinien.
Solche Linien kdnnen bei den meist kompli-
zierten Beugungsspektren natiirlicher Gesteine
(Abb. 1) oft nicht gefunden werden. Insbe-
sondere treten bei der Berechnung von Gehal-
ten aus einem einzigen, oft sehr schwachen
Beugungsreflex erhebliche Fehler durch Tex-
turierung, KorngroBeneffekte, Zahlstatistik
und Auftreten wuon Mischkristallphasen auf.
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Im Hinblick auf eine kontinuierliche Unter-
suchung des bei KTB anfallenden Bohrkleins
wurde in den letzten zwei Jahren im Rahmen
des DFG - Vorhabens Em 23/12 ein neues Ver-
fahren zur gqualitativen und quantitativen
Phasenanalyes aus Rntgenpulverdaten ent-

Abb. 1: Typisches Beugungsdiagramm eines Kalk-
silikatgesteins.

Test der Methode und Fehlerbetrachtung

wickelt. sur Uberpriifung der Richtigkeit und zum Test der
Methodisches Methode wurden unterschiedliche Normgesteine aus
den reinen Phasen zusammengemischt. Ihre Zu-

Die Grundidee des neuen Verfahrens ist einfach:
Die Berechnung der Gewichtsanteile der in einer
Probe enthaltenen Minerale wird mit allen be-
obachteten Reflexintensititen des Probenspek-
trums vorgenommen, dadurch wird die gesamte
Information des gungsdiagramms zt
und nicht nur die unvollstindige Information
aus einem einzigen Beugungsreflex pro Mineral.
Die Reflexintensit3t jeder Probenlinie l3st
sich im allgemeinen als {lberlagerung von Re-
flexintensititen der beteiligten Minerale dar-

stellen:
n
P E I
I = !i Ii.
i=1

mit 1P Intensitit einer Probenlinie, Eia Fak-
tor, der den Gewichtsanteil des Minerals i und
Matrixeffekte enthilt, I] = Intensitit der
Beugungslinie des i'ten Minerals im reinen

sammensetzung wurde derart gewdhlt, daB sie

ein mbglichst breites Spektrum der in der Na-
tur am hiufigsten auftretenden magmatischen und
metamorphen Cesteinstypen abdecken. In Tab. 3
sind die an vier ausgewdhlten Normgesteinen
erzielten Ergebnisse dargestellt. Es zeigt sich

Die Reproduzierbarkeit der Methode wurde an 20
Pulverpresstabletten eines Gneises gepriift. Die
Ergebnisse sind in Tabelle 3 aufgefiihrt. Bei
Gehalten im Bereich der Nachweisgrenze der Meth-
ode steigt der relative Fehler erwartungsgemis
stark an. Eine generelle Nachweisgrenze kann
nicht definiert werden, sie variiert im Ab-
héngigkeit von der Mineralparagenese und ge-
suchter Mineralphase. Als Gré@enordnung der
Nachweisgrenze findet man 3-5 Gew. %, in man-
chen Fillen werden auch 0,5 - 1 % gefunden.

eine sehr gute Ubereinstimmung mit den Sollwerten.

Tabelle 2: Ergebnisse der gquantitativen
Phasenanalyse an Normgesteinen. (Alle An-
gaben in Gew. %}

Kalksilikatfels Metapelit

Mineral Soll XRD 3s Mineral Soll XRD 36
Zoisit 15 14 3 Quarz 20 a3 3
Grossular 10 2 Plagiockl. 10 11 2
Skapolit 12 14 2 Kalifelds.30 29 3
Anorthit 18 19 3 Biotit 12 12 3
Diopsid 15 14 2 Granat 10 7 3
Tremolit 12 11 2 Sillim, 8 6 2
Vesuvian 12 15 3 Cordier. 10 12 2
Calcit 6 4 2

Granodiorit Charnockit

Mineral Soll XRD 38 Mineral Soll XRD 3e
Quarz 20 22 2 Quarz 3 36 2
Plagiokl. 40 @0 2 Plagiokl. 6 4 2
Kalifelds.18 16 2 Kalifelds.43 42 3
Hornbl. 18 19 2 Orthopyr. 12 15 3
Biotit 4 2 2 Biotit 3 3 2

Tabelle 3: Reproduzierbarkeit der Methode, ge-
testet an 20 Priparaten des gleichen Gesteins.

Mineral Gehalt (Mittelwert) 36 Relativfehl.
Quarz 43 % 2 5,2 %
rlagioklas 40 3 8,0 %
Kalifeldspat 5% 2 38,5 %
Biotit 10 % 1 14,2 %
Chlorit 2% 0,5 20,9 %
Zusammenfassung

Berechnung der gualitativen und quantitativen
Probenzusammensetzung mit allen Beugungsre-

flexen der Probe, dadurch optimale Nutzung der
I tion eines kt

ums.

g gung:

es ist nicht erforderlich Bichkurven zu er-
stellen oder Eichsubstanzen zur Probe zu mi-
schen, dadurch ist die Methode gut geeignet
fiir die Bearbeitung groSer Probenmengen.

Die Methode erlaubt die erfolgreiche Bear-
beitung von Proben, die mit bisher bekannten
Verfahren nicht gemeistert werden konnten.

Das Auswerteverfahren arbeitet vollautomatisch
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