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Die Kristallstruktur von Mineralen der Osumilithgruppe mit der allgemeinen Formel
CB,A,T2,T1,,0; ist durch Doppelsechserringe von (Si,Al)O,-Tetraedern (T1) geprigt. Diese
Doppelringe sind entlang c gestapelt und werden durch T2-Tetraeder und A-Oktaeder mitein-
ander verkniipft. In die durch die Doppelringe gebildeten Kanile parallel c konnen groe Alkali-
bzw. Erdalkali-Kationen eintreten (C). Die Position B, meist mit Nabesetzt, liegt zwischen zwei
A-Oktaedern parallel zur c-Achse [1]. Die Alkaligehalte von Mineralen der Osumilithgruppe
reichen von Na+K = 4 (in der Formeleinheit) fiir Eifelit, iiber Na+K = 2 fiir Roedderit, Merri-
hueit etc., bis Na+K = 1 fiir Chayesit. Alkalifreie Minerale dieser Gruppe wurden bisher nicht
beschrieben, von einer synthetischen alkalifreien Phase mit Osumilithstruktur liegt eine Struktur-
verfeinerung vor [2].

Aus Vulkaniten des steirisch-burgenldndischen Vulkangebietes konnten bisher folgende Minerale
der Osumilithgruppe nachgewiesen werden: Osumilith, Merrihueit, Roedderit und Chayesit.
Diese meist hypidiomorphen, gelb bis dunkelblau gefirbten, kurzprismatischen hexagonalen
Kristalle treten in kleinen Blasenhohlrdumen als Reaktionsprodukte von basaltischem Magma
und Si-reichen Xenolithen auf.

Aus einem Xenolith vom Stradner Kogel siidlich Bad Gleichenberg, Steiermark wurde iiber ein
nahezu alkalifreies Mineral der Osumilithgruppe berichtet [3]. Zur Kldrung der Kationenbe-
setzung wurde an diesem Mineral eine Kristallstrukturuntersuchung durchgefiihrt. Ein 0.16 x
0.16 x 0.07 mm groBer Kristall wurde am STOE-Vierkreisdiffraktometer (Institut fiir Chemie,
Universitit Graz) mit MoKa-Strahlung (1= 0.71073 A) gemessen. Die Parameter der hexagonalen
Zelle sind a = 10.050(1) A und ¢ = 14.338(2) A. 3237 Reflexe mit 26 < 51.8° wurden mit o>-
scan (Aw = 0.8°) gemessen und fiir LP korrigiert. Uber die systematischen Ausléschungen
konnten P6/mcc als Raumgruppe und 428 unabhingige Reflexe mit R(int) = 0.083, R(sigma) =
0.044 ermittelt werden.

Als Startparameter der Koordinaten fiir die Positionen T1, T2 und A wurden jene des
synthetischen MAS-Osumiliths [2] verwendet, entsprechend der chemischen Analyse [3] wurden
T1 mit Silizium und T2 und A mit Magnesium und Eisen besetzt. Der geringe Mn- und Zn-
Gehalt wurden als Fe beriicksichtigt.
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Die Verfeinerung mit dem Programm SHELX-97 [4] ergab eine Mg-Fe-Verteilung der Besetzung
in T2 mit 38 % Fe und in A mit 65 % Fe. Uber die anschlieBende Differenzfourieranalyse konnte
nur fiir die Position C (0, 0, .25) ein schwacher Peak nachgewiesen werden. Die Verfeinerung
der Besetzung mit Kalium in Cergabrd. 5 % K und 95 % Leerstelle. Die Position B fiir Natrium
istunbesetzt. Die chemische Analyse [3] fiir Na weist Konzentrationen nahe der Nachweisgrenze
auf und bestitigt obiges Ergebnis. Die Verfeinerung mit anisotropen thermischen Parametern
resultierte in R1 = 0.028 fiir 350 F, > 4sigma(F ;) und wR2 = 0.053 fiir alle Reflexe.

Die T1-O Abstinde betragen 1.606 - 1.615 A und weisen auf eine vollstindige Besetzung mit
Sihin [1]). Auch die Tetraederwinkel von 106.2 - 111.0° fiir O-T1-O belegen ein nur gering ver-
zerrtes Tetraeder. Das die Doppelsechserringe vernetzende Tetraeder T2 ist dagegen extrem ver-
zerrt: O-T2-O = 88.6 - 131.5° Der Abstand T2-O3 (4x) mit 1.932(2) A wird durch die Mg und
Fe-Besetzung dieses Tetraeders geprdgt und liegt im Wertebereich fiir T2-O Abstinde der
Roedderit-Chayesit-Mischkristalle [S]. Der A-O3 Abstand (6x) mit 2.032(2) A ist fiir ein MgOg¢
Oktaeder zu kurz, sodaB hier der hohe Fe-Gehalt von 65 % in der Position A realistisch ist. Der
wesentlichste Unterschied zu allen bisher bekannten Osumilith-Mineralen ist die hier nahezu
leere Position C. Dies wird auch durch die Verlingerung der C-O Abstinde belegt: C-O2 =
3.123(2) A (12x) verglichen mit C-O2 Abstdnden in Roedderit-Chayesit von 3.062 - 3.066 A
[5]. Nur der synthetische MAS-Osumilith [2] zeigt mit der leeren Position C eine noch groere
Distanz zu O2 mit 3.179(14) A.

Ein weiterer Hinweis aufdie Nichtbesetzung der Position C ist der Winkel O2-T1-O2 : Ist C be-
setzt, beobachtet man Winkel von 102.4 - 105.0° [2], bei Roedderit-Chayesit 104.4 -104.6° [5].
Im nahezu alkalifreien Mineral der Osumilithgruppe vom Stradner Kogel liegt O2-T1-02 bei
108.8(2)° und im MAS-Osumilith bei 110.9° Die kleinen Winkel kompensieren dabei den ener-
getisch bevorzugten C-O Abstand, bei nichtbesetzter Position C wird dieser Winkel entspannt [2].

Aus der Kristallstrukturverfeinerung des Minerals der Osumilithgruppe vom Stradner Kogelkann
folgende Formel angegeben werden:

Ko.0s(Fe;.30Mg0.70)2.00(M8 87F€) 13)3.00[S112,030].

Uber den Wertigkeitsausgleich liegen 80 % des Eisens als Fe3+ vor. Berechnungen der Bindungs-
starken fiir die Positionen T2 und A liefern Hinweise fiir das Vorliegen von Fe in unterschied-
lichen Wertigkeitsstufen. Die Oxidation von Fe2+ zu Fe3+ wird auch in der Kristallchemie der
Roedderit-Chayesit-Mischreihe iiber die Beziehung (K,Na)+Fe2+ = O+Fe3+ angegeben [5].
Der Chemismus des hier untersuchten Minerals der Osumilithgruppe wiirde somit nahezu einem
neuen Endglied mit der Summenformel

(M3;,Fe,3+) [Sij,040], M = (Mg,Fe?+)
entsprechen (Abb. 1).
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Abb. 1:

Roedderit-Chayesit Mischreihe, modifiziert nach [5]
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