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Die den Oberen Erdmantel aufbauenden Mineralphasen Olivin, Pyroxen und Gra-
nat kdnnen Wasserstoffspuren bis in den 100 ppm-Bereich in Form von OH-Grup-
pen strukturell einbauen (BELL & ROSSMAN, 1992). Wadsleyit, -(Mg,Fe),SiO,4 und
(Mg,Fe)SiOz-Perowskit sind die wahrscheinlichsten »Wassertrager« der Uber-
gangszone bzw. des Unteren Erdmantels. Wasserstoffspuren kénnen die physika-
lischen Eigenschaften von Mineralphasen sehr stark beeinflussen und damit auch
einen wesentlichen EinfluB auf die Eigenschaften des gesamten Erdmantels aus-
dben.

Auf der Grundlage polarisierter FTIR-spektroskopischer Untersuchungen wurde von
BERAN & PUTNIS (1983) sowie LIBOWITZKY & BERAN (1995) ein Modell des OH-Ein-
baues in die Struktur des Olivins entwickelt. OH-Defekte geben im Olivin AnlaB zu einer
Vielzahl von scharfen Absorptionsbanden im Bereich von 3670 bis 3220 cm-1. Unter der
Annahme von Si-Leerstellen liegen [O(OH)3]- und [O2(OH),]-Tetraeder mit spezifischen
Kombinationen der Wasserstoff-Positionen vor. Die O1 Sauerstoffe sind teilweise durch
OH-Gruppen ersetzt, die in Richtung der leeren Si-Positionen zeigen. Weiters liegt ein
Wasserstoff auf der »vertikalen« O3-O3’ Tetraederkante, die senkrecht zur Symmetrie-
ebene verlduft, und/oder auf der »horizontalen« O1-O2 Tetraederkante, in der Symmetrie-
ebene, wobei dann jeweils O3 und O3 bzw. O1 und O2 als Donator- oder Akzeptor-Sau-
erstoffe fungieren kénnen. Unter der Annahme von Leerstellen auf den M-Positionen, las-
sen sich [SiO5(OH)]- und [SiO,(OH),]-Tetraeder als strukturelle Einheiten ableiten. Dabei
ist O3 Donator-Sauerstoff einer OH-Gruppe, die in Richtung einer M2-Leerstelle zeigt und
02 kann Donator-Sauerstoff einer OH-Gruppe sein, die entlang der O2-O3 Kante eines
leeren M1-Oktaeders orientiert ist.

Polarisierte FTIR-Spektren eines unverzwillingten orthorhombischen CaTiO5-Pero-
wskits der »Benitoite Gem Mine«, Kalifornien, sind durch das Auftreten von zwei OH-
Absorptionsbanden mit Maxima bei 3394 und 3326 cm-1 charakterlsiert. Entsprechend
dem pleochroitischen Verhalten dieser Banden wird von BERAN et al. (1996) ein Mo-
dell des OH-Defekteinbaues vorgeschlagen, bei der die OH-Dipolrichtung etwa paral-
lel [110] verlduft. Der Mechanismus des Wasserstoffeinbaues, bei dem O2 den Do-
nator-Sauerstoff darstellt, ist vor allem an das Auftreten von Ca-Leerstellen gebunden.
Der Wasserstoffgehalt des untersuchten Perowskits liegt bei etwa 10 ppm. MEADE et
al. (1994) haben Wasserstoff in synthetischem MgSiO5-Perowskit mit Hilfe von Syn-
chrotron IR-Absorptionsmessungen nachgewiesen.
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