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Katagenese

Im Rahmen der Katagenese wird in
einem Muttergestein aus dem Kerogen Ol
gebildet. Das erfolgt bei Temperaturen ab
ca. 70°C, wobei eine genaue Temperatur-
grenze nicht angegeben werden kann. Je
nach Kerogentyp bzw. auch je nach der
Verweildauer eines Sediments in einem
bestimmten Temperaturregime setzt die
Olgenese im Sediment etwas friher oder
spéter ein. Uberschreitet die Olbildung
mengenmaBig einen Schwellenwert, so
kann das neugebildete Ol aus dem Mut-
tergestein ausgestoB3en werden, es erfolgt
primare Migration (siehe 11.1.3.).

Metagenese

Mit fortschreitender Olgenese wird das
Ubrigbleibende Kerogen immer relativ
C-reicher und die gebildeten Kohlen-
wasserstoffe werden immer leichter und
C-drmer (das Verhdltnis H/C wird immer
gréBer; Abb. 4) bis letztendlich im Stadi-
um der Metagenese (ab ca. 200° C) nur
mehr Methan (CH,) gebildet wird. Das
noch im Muttergestein vorhandene Ol
wird durch Cracken in immer leichtere
Kohlenwasserstoffe und dann in Methan
umgewandelt. Das restliche Kerogen
bleibt schlieBlich als nicht mehr reaktives
stotes“ Kerogen (,dead carbon®) (brig.
Der geforderte Temperaturbereich kann
auch durch gebirgsbildende (tektonische)
und/oder vulkanisch-magmatische Vor-
gange bedingt sein.

Bei weiterem Temperaturanstieg tritt die
Phase der Anchimetamorphose als Vor-
bzw. Ubergangsstufe zur Metamorphose
(Gesteinsumwandlung) ein. In dieser Pha-
se beginnt sich das verbleibende Kero-
gen in Graphit umzuwandeln, Kohlenwas-

serstoffe werden daher nicht mehr gebil-
det.
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11.1.2. Geochemie der Kohlenwasserstoffe

von Werner LADWEIN und Franz SCHMIDT

11.1.2.1. Definitionen

Kohlenwasserstoffe sind Verbindungen,
welche nur die Atome Kohlenstoff und
Wasserstoff enthalten. Diese Verbindun-

gen zusammen mit verschiedenen ,Nicht-
Kohlenwasserstoffen” bauen Ol und Gas
auf. Erd6l und Erdgas als Kombination
von Kohlenwasserstoffen und Nichtkoh-
lenwasserstoffen werden in der engli-
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schen Sprache unter dem Begriff ,petro-
leum® zusammengefaBt, welcher in seiner
Bedeutung nichts mit dem deutschen
Wort Petroleum (als Erdélprodukt) zu tun
hat. Ol und Gas, die Rohstoffe, nach wel-
chen die Erdélindustrie sucht, beinhalten
somit Kohlenwasserstoffe und Verbindun-
gen, welche andere Elemente als Kohlen-
stoff und Wasserstoff enthalten. Dies sind
die sogenannten  NSO-Verbindungen.
NSO steht fir die Elemente Stickstoff (N),
Schwefel (S) und Sauerstoff (O), weil die-
se Elemente die meisten Nichtkohlenwas-
serstoffverbindungen in Ol und Gas auf-
bauen.

Zumindest innerhalb dieses Kapitels
wird der Begriff Kohlenwasserstoffe nur
im chemischen Sinn, wie oben angefiibrt,
verwendet. Anderswo ist die Verwendung
meist im Sinne von ,petroleum* zu verste-
hen.

Erdél, Erdgas und auch NSO-Verbin-
dungen gehen z. T. aus Bitumen hervor.

Bitumen ist die in einem Gestein vorhan-
dene organische Substanz, welche in or-
ganischen Ldsungsmitteln I&slich ist. Im
Gegensatz zu Bitumen steht Kerogen,
aus welchem das Bitumen gebildet wird
und welches den unldslichen Anteil des
organischen Materials ausmacht. Ein er-
heblicher Teil der Kohlenwasserstoffe ent-
steht direkt aus dem Kerogen.

11.1.2.2. Erddl

Erddl kann nach verschiedenen Metho-
den beschrieben und klassifiziert werden.
Eine Mdglichkeit ist mit der Dichte bzw.
dem dazu umgekehrt proportionalen Be-
griff der ,API-gravity* gegeben:

°API = (141,5/Dichte bei 60°F) -131,5

Normale Ole haben etwa 25° bis 45°
API; schwere Ole (mit hoher Dichte) ha-
ben Werte kleiner als 20° API. Die Abkdlr-
zung API bedeutet ,American Petroleum
Institute”.

Erddl ur?d Erdgas
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Abb. 6. Einteilung von Erdél und Erdgas nach chemischen Kriterien
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Chemische Hauptgruppen

Die exakte Einteilung von Kohlenwas-
serstoffen erfolgt nach chemischen Krite-
rien (Abb. 6). Die chemischen Hauptgrup-
pen, in welche Ole durch Chromatogra-
phie aufgetrennt werden kénnen, sind:

gesattigte Kohlenwasserstoffe

ungesattigte Kohlenwasserstoffe und

NSO-Verbindungen plus Asphaltene.

Die chromatographische Auftrennung
der Ole in ihre Hauptbestandteile bildet
auch die Basis fur die Nomenklatur der
Ole (aromatisch, paraffinisch, naphthe-
nisch, . . .; Abb. 7).

Die Gruppe der gesittigten Kohlenwas-
serstoffe wird auch als Paraffine oder Al-
kane bezeichnet. Die Untergruppen sind

n-Alkane (oder n- bzw. Normal-Paraf-
fine)

iso-Alkane (oder iso-Paraffine)

cyclo-Alkane (oder cyclo-Paraffine
bzw. auch Naphthene).

Die ungesattigten Kohlenwasserstoffe
werden hauptséchlich durch die Gruppe
aromatischer Verbindungen vertreten, da-
her spricht man bei diesen Kohlenwasser-

2.

stoffen im Rahmen der Exploration prak-
tisch nur von der Gruppe der Aromaten.
NSO-Verbindungen oder heterozykli-
sche Kohlenwasserstoffe sind genauso
wie die Asphaltene Nicht-Kohlenwasser-
stoffe. Die Asphaltene bestehen aus sehr
groBen Molekiilen, welche im Gegensatz
zu den heterozyklischen Verbindungen
nicht mehr mit n-Pentan extrahierbar sind.

Spezielle Verbindungen

Neben der Unterteilung nach chemi-
schen Hauptgruppen werden in der orga-
nischen Geochemie spezifische Verbin-
dungen nach funktionalen Kriterien zusam-
mengefalt.

Hier sind die sogenannten ,Biomarker”
(,BlOlogical MARKER") anzufiihren. Bio-
marker sind Verbindungen, welche, wie
ihr Name bereits andeutet, Informationen
lber das Ausgangsmaterial enthalten,
aus welchem sie gebildet wurden. Durch-
wegs wird das biologische Ausgangsma-
terial, aus welchem uber vielféltige Umbil-
dungsprozesse Erddl und Erdgas gebildet
wird, chemisch und strukturell vollkom-

aromatische KW
und NSO-Verbindungen

schwere,degradierte Ole
o @mmmsseess | aromatisch aromatisch
80
@\ asphaltisch | naphthenisch
/\ /\ \/\ parattinisch
naphthenisch

LN\

%

( naphthenisch ]

parattinisch /\
% \
M
Paratfine & $

S Naphthene

Abb. 7. Bezeichnung von Olen auf Grund chromatographischer Auftrennungen



men verdndert. Es kann dann keine Aus-
sage mehr getroffen werden, aus wel-
chem tierischen oder pflanzlichen Aus-
gangsmaterial ein Kohlenwasserstoffmole-
kdl hervorgegangen ist. Bei einigen weni-
gen Verbindungen allerdings kennt man
den biologischen Vorganger (,precursor®),
bzw. die Familie oder das Environment,
wo das Molekil gebildet wurde. Das sind
die sogenannten Biomarker oder ,chemi-
schen Fossilien* oder fingerprint molecu-
les”. Als Beispiele kénnen n-Alkane, Iso-
prenoide, Porphyrine und Sterane ange-
fuhrt werden.

Die n-Alkane (geséttigte Kohlenwasser-
stoffe; Hauptbestandteile von durch-
schnittlichen Erddlen) zeigen mit ihren Ver-
teilungsmustern im Gaschromatogramm
das Ausgangsmaterial flir diese Kohlen-
wasserstoffe an. Liegt eine relative Mehr-
heit von Verbindungen von C.,, in den
n-Alkanen vor, so handelt es sich haupt-
séchlich um terrestrisches Ausgangsmate-
rial (Landpflanzen) fiir die Kohlenwasser-
stoffgenese (Abb. 8). Sind die n-Alkane
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um C47 oder C,, die dominanten Verbin-
dungen (Abb. 9), so wurde das untersuch-
te Ol aus marinem Ausgangsmaterial
(Phyto- und Zooplankton) gebildet.

Zwei sehr haufige Isoprenoide sind Pri-
stan und Phytan. Diese werden aus Chloro-
phyll A gebildet. Durch den Zerfall von
Chlorophyll A kommt es zur Bildung von
Porphyrin und den beiden erwahnten Iso-
prenoiden.

Sterane werden aus Steroiden von Or-
ganismen gebildet. Die wichtigsten sind
die Sterole mit 27, 28 und 29 Kohlenstoff-
atomen. Diese sind in verschiedenen Ver-
hiltnissen in verschiedenen Arten von
Pflanzen und Lebewesen enthalten. Wah-
rend der Diagenese werden diese Sterole
zu den entsprechenden Steranen umgebil-
det. Die Verhdltnisse der Cy;/Cys/Cogo-Ste-
role bleiben in den Steranen gleich. Mittels
GC/MS (Erklarung siehe 11.2.6.) kann diese
Verteilung ermittelt werden. Dadurch kann
mit Olproben auf das Ausgangsmaterial
der Erdélbildung geschlossen werden.

} terrestrisch

relative Haufigkeit

10 15 20

Anzahl der C—Atome in der Verbindung

35

25 30

Abb. 8. n-Alkan-Verteilung eines Oles als Hinweis auf die terrestrische Herkunft des organischen Aus-

gangsmaterials
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Abb. 9. n-Alkan-Verteilung eines Oles als Hinweis
gangsmaterials

1.1.2.3. Erdgas

Chemische Zusammensetzung

Natirlich vorkommendes Gas besteht
meist aus mehreren Komponenten. Die
meisten davon kommen allerdings nur in
Spuren vor. Die Hauptbestandteile von
Erdgas sind leichte Kohlenwasserstoffe
(Methan, Athan, Propan, Butan), CO.,
H,S und N,. ,Sauergase“ sind Erdgase
mit erhéhtem Gehalt an schwefelhaltigen
Komponenten wie z. B. H,S, aber auch
an Kohlendioxid (COy).

Genauso wie Erddle nach verschiede-
nen chemischen Kriterien unterteilt wer-
den, geschieht dies auch mit Gasen. Je-
doch ist die Anzahl der Komponenten bei
weitem nicht mit der Vielfalt jener im Erd-
ol vergleichbar.

Unterscheidungen  erfolgen  mittels
~wetness ratio®, womit der relative Gehalt
von Methan im Vergleich zu anderen Koh-
lenwasserstoffen ermittelt wird [C1/Summe
C.4). Die Begriffe ,NaBgas“ und ,Trok-
kengas“ beziehen sich auch auf den Me-
thangehalt. Trockengas besteht fast aus-

auf die marine Herkunft des organischen Aus-

schlieBlich aus Methan. NaBgas hat weni-
ger als 95% Methan in seiner chemi-
schen Zusammensetzung.

Isotopenchemie

Eine weitere wichtige Untersuchungs-
methode zur Unterscheidung und Eintei-
lung von Gasen erfolgt durch die Isoto-
penchemie, welche auch bei den Erdélen
Anwendung findet. Die Isotopen eines Ele-
ments gleichen sich in der Zahl der Proto-
nen und Elektronen, unterscheiden sich
aber in der Anzahl der Neutronen im Kern
des Atoms und haben somit auch ver-
schiedene Massenzahlen. In der Geoche-
mie der Erddl- und Erdgasexploration
sind in erster Linie die Isotopen von Koh-
lenstoff, Schwefel, Wasserstoff und Stick-
stoff von groBer Bedeutung. Bei Gasen,
welche fast durchwegs aus C- und H-Ato-
men zusammengesetzt sind, bieten sich
somit die Isotopen dieser beiden Elemen-
te zur Verwendung an.

Eine wichtige Unterscheidung ist jene,
ob es sich bei Gasen um solche biogener
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Abb. 10. Unterscheidung von Gasen biogener Herkunft und Gasen im Zusammenhang mit der Erd-
6lbildung durch Isotopengeochemie von Kohlenstoff und ,wetness ratio*

Herkunft handelt (im Bereich der Diagene-
se durch Bakterien gebildet) oder um Ga-
se, welche bei der Erdélbildung entstehen
(aus einem entsprechenden Muttergestein
bei erhdhter Temperatur in gréBerer Tiefe
gebildet; Abb. 10). Es werden die Mengen-
verhaltnisse der '2C-/'3C-Isotopen im Gas
ermittelt. Die leichten Isotopen reagieren in
chemischen Reaktionen schneller als die
schweren |sotopen eines Elements. Da-
her wird bei biogenem Gas (welches sehr
zeitig im Zuge der Versenkung von Sedi-
menten gebildet wird) relativ mehr '2C
des vorhandenen organischen Kohlen-
stoffs im Gas eingebaut als spéter in gro-
Berer Tiefe beim thermisch gebildeten
Gas. Dort steht ja dann relativ weniger
'2C fiir weitere Reaktionen zur Verfigung.
Biogenes Gas ist auBerdem auch sehr

strocken* (methanreich). Mit den Kriterien
Trockenheit und C-Isotopen kann somit
eine sehr gute Unterscheidung von Gas-
typen erfolgen, bzw. deren Mischung er-
kannt werden.
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