Osterreichische Akademie der Wissenschaften

Sitzung der mathematisch-naturwissenschaftlichen Klasse
vom 16. Februar 1967

Sonderabdrudk aus dem Anzeiger der math.-naturw. Klasse der
Usterreichischen Akademie der Wissenschaften, Jahrgang 1967, Nr. 3

(Seite 89 bis 92)

Das wirkl. Mitglied H. Heritsch iibersendet eine kurze
Mitteilung, und zwar:

,Uber die Struktur des Natrium-Amphibols aus
dem Glasbachgraben bei Schlaining, Burgenland.”
Von Eva Maria Walitzi und Jutta Borschutzky. (Aus dem
Institut fir Mineralogie und Petrographie der Universitit
Graz.)

Die auffallend niedrige Besetzung der 8-Koordination in
der chemischen Formel des Natrium-Amphibols vom Glasbach-
graben gab AnlaB zu der vorliegenden, mit zweidimensio-
nalen Fouriermethoden ausgefiihrten Strukturuntersuchung,
H. Heritsch (1965). Es wird damit die Reihe der am hiesigen
Institut seit H. Heritsch (1953/56) — vor allem in Hinblick
auf die Besetzung der 10-koordinierten Position A — durch-
gefiihrten kristallchemischen Untersuchungen an Mineralien der
Amphibolgruppe fortgesetzt. Besonderes Interesse gilt der
Kationenverteilung in den Positionen M;, M, und Mj.

Die Gitterkonstanten des Natrium-Amphibols vom Glas-
bachgraben in der Aufstellung C 2/m betragen nach H. Heritsch
(1965):

a = 9,688 + 0,01, b = 17,96 A 4+ 0,05, ¢ = 5,33 A + 0,01,
B = 103° 27" L 06"

Spaltstiicke des von H. Heritsch (1965) chemisch und
optisch untersuchten Materials wurden zur Gewinnung der
Intensititsdaten der hkO-Reflexe verwendet. Die aus inte-
grierten WeiBenberg-Aquatoraufnahmen um [001] (hergestellt
mit Cu- und Mo-Strahlung) visuell geschitzten Reflexintensitaten
sind bis zu einem Bereich von sin 6/ ca. 0,8 Al erfaBt. Auf eine
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Absorptionskorrektur konnte verzichtet werden. Die Streu-
kurven fiir die Strukturfaktorenberechnung sind den Inter-
national Tables (1962) entnommen. Schrittweise Verfeinerung
unter Anwendung eines isotropen Temperaturfaktors fiihrte zu
einer Fourierprojektion parallel [001], vgl. Abb. 1, und zu einem

Abb. 1. Fourierprojektion parallel [001]. Der Konvergenzfaktor fiir die Fourier-

koeffizienten betrigt exp (—4,7 sin? $/A%). Die Nullinie ist strichliert gezeichnet.

Die Hohenschichtlinien sind bis 10 e.A-2 im Abstand von 1e.A-2 undab 10e.4-2
im Abstand von 2 e.A-2 eingetragen.

Satz von x- und y-Koordinaten, vgl. Tabelle 1, (siehe Seite 3) bei
einem Zuverlissigkeitsfaktor Ryxo = 0,11, (nur beobachtete Reflexe
beriicksichtigt). Als z-Parameter wurden die geringfiigig ge-
dnderten Werte der Hornblende Stramez, vgl. F. Trojer und
E. M. Walitzi(1965) eingesetzt.

Die Fourierprojektion parallel [001], vgl. Abb. 1, zeigt,
daB die Position A im Natrium-Amphibol aus dem Glasbach-
graben nicht besetzt ist, wie das bei fehlendem Ersatz von Si
durch Al in den Silizium-Sauerstoff-Bindern zu erwarten war,
vgl. B. E. Warren (1930) und z. B. S. Ghose (1965).

Die niedrige Besetzung der 8-koordinierten Position M,
mit (Cagae Najge Ko11)1,58 driickt sich in der geringen Peakhdhe
von M, in der Fourierprojektion sowie in der GréBe der Elektro-
nenzahl aus. Die Elektronenzahl der Position M, hat fir den
vorliegenden Natrium-Amphibol einen Wert von 13, wihrend die



Tabelle 1. Atomkoordinaten in C 2/m.

Atom b y z
Oy 0,114 0,096 0,21
0, (OH) 0,106 0,000 0,71
O, 0,108 0,172 0,71
0, 0,373 0,253 0,81
O, 0,352 0,138 0,14
O, 0,345 0,114 0,65
o, 0,332 0,000 0,33
M, 0,000 0,090 0,50
M, 0,000 0,174 0,00
M, 0,000 0,000 0,00
M, 0,000 0,277 0,50
Si, 0,287 0,089 0,34
Si, 0,291 0,169 0,85

Tabelle 2. Die wichtigsten interatomaren Abstinde in A.

SiO-Tetraeder:

8i,—0, 1,67 Si;—0, 1,76
—0, 1,62 —0, 1,66
—0, 1,67 —0, 1,62
—0, 1,66 —0, 1,67

Mittel 1,66 Mittel 0—0 2,70; Mittel 1,68; Mittel 0—0 2,73

Koordinationspolyeder um M;, M,, M; und M,:

M—O0, 213 (2x) M,—O, 1,95 (2x)
—0, 2,00 (2x) —0, 2,05 (2x)
—0, 1,99 (2x) —0, 1,93 (2x)
Mittel 2,07; Mittel 0—0 2,93; Mittel 1,98; Mittel 0—0 2,82
M,—O;, 2,19 (4x) M,—0, 2,34 (2X)
—0, 2,05 (2x) —0, 2,32 (2x)
Mittel 2,14; Mittel 0—0 38,06; —O, 2,60 (2X)

—0, 2,65 (2x)
Mittel 2,48; Mittel 0—0 2,93

hier bisher untersuchten Hornblenden bei Vollbesetzung der
8-Koordination fiir M, Elektronenzahlen von 16 bis 19 auf-
weisen, vgl. H. Heritsch und L. Riechert (1959/61). Obwohl
der mittlere M,-O-Abstand, vgl. Tabelle 2, 2,48 A betrigt, wird
der in der chemischen Analyse ausgewiesene Kaliumgehalt in
die M,-Position hineinzurechnen sein, da der Kaliumanteil nur
7% von der M,-Besetzung ausmacht.



Fiir die Kationen in der 6-Koordination wurde eine nicht
statistische Besetzung der Punktlagen M,, M, und M, mit

M,: 329, Fe--, 419, Mg, 259, Al, 1% Ti, 1% Mn
M,: 659, Fe---, 359, Al
M;: 619, Fe--, 399, Mg

angenommen.
Eine deutliche Verschlechterung des Zuverlissigkeitsfaktors
bei statistisch gerechneten Strukturfaktoren spricht vor allem
fiir eine nicht statistische Verteilung. Die mittlere M,-O-Distanz
von 1,98 A, vgl. Tabelle 2, als kleinste M-O-Entfernung macht
eine bevorzugte Besetzung von M, durch Fe-- neben Al wahr-
scheinlich.

Die spezielle kristallchemische Formel des Natrium-Amphi-
bols aus dem Glasbachgraben kann daher mit

oo (OH)2,00 (Ca0,16 Nay 20 Ko,11) 125 (Fegsz Mgo,zo Alg,48Tio,02 Mno,01) 1[,312
(Feize Algm) 2[,?)10 (Fegjs1 Mgo,30) 1[,?)]0 [Siz,08 O22,00]

angegeben werden.

Es wird daran gedacht, eine weitere Verfeinerung der
Koordinaten durchzufiihren.

Herrn Prof. Dr. H. Heritsch danken wir fiir die Anregung
zu dieser Arbeit sowie fiir die Uberlassung des Originalmaterials.
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