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Zusammenfassung: In organischem Material aus pelitischen Sedimenten (Pannonium,
»Zone B") der Tongrube Mataschen konnte Simonellit nachgewiesen werden. Insgesamt
enthalt das Probenmaterial finf klar unterscheidbare Inhaltsstoffe. Neben Simonellit
kann fiir zwei weitere nur mit Vorbehalt eine mogliche Identifizierung vorgeschlagen
werden.

Abstract: From organic matter from pelitic sediments (Pannonian, “Zone B") of the clay
pit Mataschen Simonellite has been detected. The sampled material contains five
clearly distinguishable substances. Beside Simonellite for two further ones only tenta-
tive identifications can be proposed.

Schliisselworte: Organisches Material; Chemofossilien; Ober-Miozan/Unter-Pannonium;
Oststeirisches Becken; Simonellit.

Key Words: Organic matter; Chemofossils; Upper Miocene/Lower Pannonian; Eastern
Styrian Basin; Simonellit.
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1. Untersuchtes Probenmaterial

Bei dem vorliegenden Untersuchungsmaterial handelt es sich um braunlich-schwarze,
teils mikroskopisch kleine Einschliisse in Peliten aus dem Unter-Pannonium (,Zone B*)
der Tongrube Mataschen. Bei Betrachtung unter dem Binokular ergab sich bereits der
Verdacht, dass es sich um harzahnliches Material handeln kdnnte (Abb. 1).

2. Experimentelles

PC-gestiitzte, kombinierte Gaschromatografie/Massenspektrometrie

Ein GroBteil der vorliegenden Probe konnte in Methanol/Chloroform (3 : 1) bei Zimmer-
temperatur gelost werden. Diese Lésung wurde ohne weitere Vorbehandlung flr die
Gaschromatografie verwendet.

Séule: HP-1 (Methylsilikongummi, quervernetzt) 25 m x 0,2 mm x 0,33 um
film; Tragergas: Helium (30 psi); Einspritzblock: 250 °C; Saulenofen: Anfangs-
temperatur: 60 °C; Anfangszeit: 2 min.; Temperaturanstieg: 6 °C/min.; Endtemperatur:
250 °C.

Abb. 1: Harzahnliches Material auf Pelit (Coll. SORGER, Reg.Nr. 01/04).
Fig. 1: Resin-like substance on pelit (Coll. SOrRGER, Reg.No. 01/04).
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Abb. 2: Oben: Ausschnitt eines Gaschromatogrammes (Gesamtionenchromatogrammes) des
gelosten Anteils der untersuchten Probe mit fiinf Peaks (vgl. Tab. 1). Unten: Massenspektrum
der Substanz mit der Retentionszeit 34,73 Minuten, Molekllmasse: 252. Aufgrund dieser Auf-
nahme lasst sich das Material als Simonellit identifizieren (Chromatogramm: Abszisse: Reten-
tionszeit in Minuten, Ordinate: lonenh&ufigkeit; Massenspektrum: Abszisse: M/Z (= Masse / -
Ladung), Ordinate: lonenhéaufigkeit).

Fig. 2: Above: Part of a gas chromatogram (total ion chromatogram) of the dissolved part of the
studied sample with five peaks (cf. Tab. 1). Below: Mass spectrum of the substance with a re-
tention time of 34.73 minutes, molecular mass: 252. This spectrum proves Simonellit (chroma-
togram: abscissa: retention time in minutes, ordinate: ion abundance; mass spectrum: abscissa:
M/Z (= mass / charge), ordinate: ion abundance).
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Retentionszeit Molekiilmasse Flachenprozent Identifiziert als ..., Bemerkungen

20,99 192 8 ?

32,71 - 6 ?

34,73 252 49 Simonellit

35,34 252 19 ?Diaromatisches Totaran

38,36 286 18 aus Koflachit bekannt, ?Ferruginol

Tab. 1: Ergebnisse der chemischen Untersuchung.
Tab. 1: Results of chemical analysis.

Massenspektrometer

Transfer Line: 280 °C; Massenbereich: 35-520 Daltons; Sampling: 2; Threshold: 400;
verwendete Gerate (HEWLETT-PACKARD): GC 5890, Serie Il; Automatischer Probengeber:
7673; MSD: 5971 A; PC: Vectra QS/20.

3. Analyse und Resultate

Das harzahnliche Probenmaterial wurde unter dem Binokular mechanisch vom umge-
benden Sediment — soweit wie moglich — befreit. Auf diese Weise konnten mehr als
17 mg schwarzbrauner Splitter isoliert werden. In einem Gemisch von Methanol und
Chloroform (3 : 1) ging ein GroBteil des Materials relativ leicht bei Zimmertemperatur
in Losung. Diese wurde ohne weitere Vorbehandlung, Trennung oder dgl. chromato-
grafiert. Die Aufnahmebedingungen des Chromatogramms (Abb. 2) sind weiter oben
naher ausgefiihrt. Es wurden auf diese Weise insgesamt fiinf deutliche Peaks mit den
Retentionszeiten 20,99, 32,71, 34,73, 35,34 und 38,36 Minuten erhalten, die durch
ihre Massenspektren charakterisiert werden konnten. Eine sichere Identifizierung war
allerdings nur bei einem moglich (34,73 min.): bei dieser Substanz mit der Molekiil-
masse 252 handelt es sich einwandfrei um Simonellit (Formel vgl. Abb. 3a). Einzel-
heiten der Auswertung sind in Tabelle 1 zusammengefasst.

Abb. 3: Schematisierte Strukturformeln: a) Simonellit, b) 16o(H)-Phyllocladan.
Fig. 3: Schematic formulas: a) Simonellite, b) 16a(H)-Phyllocladane.
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Abb. 4: Oben: Massenspektrum des Peaks mit der Retentionszeit 38,36 Minuten. Molekllmasse
dieser nicht identifizierten Substanz: 286. Unten: Vergleichsspektrum einer offensichtlich identi-
schen Substanz aus einer Probe des Koflachits (Obere Aufnahme: 25 m-Saule; untere Auf-
nahme: 12 m-Séaule).

Fig. 4: Above: Mass spectrum of the peak with a retention time of 38.36 minutes. Molecular
mass of this unidentified substance: 286. Below: Spectrum of an identical substance from a
sample of Kéflachit (Upper spectrum: 25 m-column; lower sepctrum: 12 m-column).
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Simonellit

Dieser Kohlenwasserstoff (Formel vgl. Abb. 3a) wurde von Boeris (1919) als eigenes
Mineral beschrieben und zwei Jahre spater von Ciusa & GaLizzi (1921) chemisch cha-
rakterisiert. Der Locus typicus befindet sich in Fognano, nahe Montepulciano (Provinz
Siena) in der Toskana. Die Benennung erfolgte zu Ehren von Prof. Vittorio SIMONELLI
(1860-1929), einem Geologen und Paldontologen an der Universitat Bologna, der die-
se Substanz in den dort vorkommenden Ligniten entdeckt hat. In Osterreich wurde
Simonellit bisher im Lignit aus Oberdorf (N Voitsberg), in einer Kohlenprobe aus dem
Korneuburger Becken sowie im Kéflachit, einem oft als Harz bezeichnetem Kohlen-
wasserstoffgemisch aus Kdéflach, nachgewiesen (VAVRA 1998a, b, 1993). Es handelt
sich offensichtlich um ein relativ weit verbreitetes ,,Chemofossil”.

Eine mogliche Herleitung dieser Substanz nimmt vom 16a(H)-Phyllocladan (Abb.
3b) ihren Ausgang. ALExaNDER et al. (1987) haben einen mdglichen Verlauf der Dia-
genese dieses weitverbreiteten Kohlenwasserstoffs aufgezeigt, als deren Endprodukte
entweder das B-Isomere oder eben der Simonellit auftritt. Simonellit kann dann noch
durch Aromatisierung des dritten Ringes und Verlust einer Methylgruppe Reten bilden
— wie es z. B. auch im Kéflachit gefunden wurde (VAvRA 1993).

Im Sinne einer chemotaxonomischen Deutung kénnen Phyllocladan und verwand-
te Verbindungen (wie eben auch der Simonellit!) beispielsweise mit bestimmten Ver-
tretern der Taxodiaceae (Genera Sciadopitys, Cryptomeria) in Beziehung gebracht wer-
den. Eine kurze Diskussion dazu findet sich u. a. bei VAvRA (1998b).

Auch die beiden nur mit Vorbehalt identifizierbaren anderen Verbindungen (vgl.
Abb. 4, Tab. 1) aus dem vorliegenden Probenmaterial (,Diaromatisches Totaran“ sowie
ein fragliches Ferruginol) weisen wohl auch in Richtung Coniferen. Naheres lasst sich
allerdings aufgrund des derzeitigen Kenntnisstandes dazu nicht aussagen.

Alles in allem kann das vorliegende Material zwar nicht als ,fossiles Harz* ange-
sprochen werden, stellt aber zweifellos ein Gemisch von Kohlenwasserstoffen dar, die
zu Terpenen und damit auch zu Harzen in enger chemischer Beziehung stehen.
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