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Zusammenfassung

Ziel dieser Arbeit ist die Quantifizierung von Modalbestéinden magmatischer Gesteine anhand ihrer Infrarot-
Spektren, basierend auf einer spektralen Einzelmineralanalyse. Dazu wurde eine neue, modellbasierte, spek-
trale Entmischungsmethode entwickelt. Diese Methode basiert auf reflexionsspektroskopischen Messungen
im thermalen Infrarot von 8 - 14 um, da in diesem Wellenldngenbereich silikatische Minerale und damit auch
magmatische Gesteine ihre stirksten Spektralmerkmale (Reststrahlenbanden) aufweisen. Als Grundlage dien-
ten Gesteinsproben des prikambrischen Gesteinskomplex Mt. Timna in Siidisrael, der sich aus verschiedenen
granitoiden Gesteinen und einer ultrabasischen Gesteinseinheit zusammensetzt. Die hier vorgestellte Arbeit
entstand im Zusammenhang mit vorbereitenden Untersuchungen zur Entwicklung neuer Analysemethoden fiir
einen neuen hyperspektralen Thermalsensors (ARES), der ab 2005 vom GFZ und dem DLR operationell
betrieben werden soll.

Im Vorfeld der Bestimmung von Modalbestinden magmatischer Gesteine wurde eine ausfiihrliche spektrale
Mineralanalyse durchgefiihrt, die der Untersuchung des spektralen Verhaltens und der Identifizierung silika-
tischer Minerale im Festgestein, d.h. in ihrem Kristallverband, diente. Dabei erfolgte erstmals die Messung
der wichtigsten gesteinsbildenden Minerale anhand von Diinnschliffen mittels eines Mikroskops unter bidi-
rektionalen, reflexionsspektroskopischen Methoden im thermalen Infrarot. Fiir die quantitative Spektral-
analyse der Minerale wurde ein Verfahren entwickelt, das Korrelationen zwischen mehreren tausend automa-
tisch extrahierten mineralspezifischen Spektralmerkmalen und den chemischen Bestandteilen bzw. Misch-
kristallzusammensetzungen der Minerale berechnet und die geeignetsten selektiert. So konnten Merkmale,
wie zum Beispiel Fldchen zwischen verschiedenen Wellenldngenintervallen oder Verhéltnisse zwischen zwei
Wellenldngen im Bereich von 8.7 bis 12 um, extrahiert werden, die mit dem Anorthitanteil der Plagioklase in
linearer Beziehung (Korrelationskoeffizienten um 0.9) stehen. Analog dazu wurden fiir den Enstatitanteil der
Pyroxene Koeffizienten zwischen 0.8 und 0.9 bestimmt und beim Olivin fiir den Forsteritanteil in dem Bereich
von 10 - 11 um Koeffizienten von > 0.9. Bei den Pyroxenen und Olivinen muss aufgrund von geringen
Variationen der chemischen Bestandteile bzw. Mischkristallzusammensetzungen und der damit fehlenden
Aussagekraft eher von einem Trend gesprochen werden. Fiir Alkalifeldspédte und Amphibole konnten aufgrund
zu hoher spektraler Variationen keine sinnvollen Ergebnisse erzielt werden. Zusétzlich wurden storende
Einfliisse auf das spektrale Verhalten durch Alterationen wie zum Beispiel Serizitisierung und Chloritisierung
untersucht und diskutiert.

Auf Grundlage dieser Mineralanalyse erfolgte die spektrale Quantifizierung mineralogischer
Gesteinszusammensetzungen und die spektrale Klassifizierung der magmatischen Gesteine. Vor dieser
Untersuchung wurde ein Vergleich der Mineral- und Gesteinsspektren durchgefiihrt, da sie mit unterschiedli-
chen Messoptiken (TIR-Mikroskop und Integrationskugel) aufgezeichnet wurden. Sie unterschieden sich in
ihrer Intensitdt, wobei kein systematischer Zusammenhang zwischen Mineral- und Gesteinsspektren herge-
stellt werden konnte. Als Folge wurden die Gesteinsspektren aus einem Raster mit 1225 Mikroskopmessungen
pro Schliff gemittelt. In einer Voruntersuchung wurde eine Klassifizierung der Gesteine von sauer bis ultraba-
sisch anhand einer systematischen Reststrahlenbanden-Verschiebung durchgefiihrt. Eine Regressionsanalyse
zwischen den Positionen der absoluten Emissionsminima und der SiO,-Anteile der Gesteine zeigte eine linea-
re Abhéngigkeit im Versatz der Position mit einem Koeffizienten von > 0.8. Anschlieend folgte die Ableitung
der mineralogischen Zusammensetzung der Gesteine. Dazu wurde ein modellbasiertes spektrales
Entmischungsverfahren entwickelt. Dieses beinhaltet bis zu 100 verschiedene Mineralspektren, eine blackbo-
dy-Korrektur sowie zur Entmischung den non negative least square Algorithmus (NNLS), der bislang in kei-
ner Fernerkundungssoftware implementiert ist. Im Vergleich zu den Referenzdaten des point counting konnte
fiir die einzelnen Mineralanteile eine mittlere Abweichung von + 7 % erreicht werden. Auf Basis dieser spek-
tral abgeleiteten Mineralanteile wurde der Modalbestand mit einer maximalen Abweichung von + 6 %
bestimmt. Die Abweichungen sind auf die begrenzte Anzahl der Einzelmineralspektren aus der
Spektralbibliothek zuriickzufiihren, die nicht alle spektralen Variationen der im Gestein enthaltenen Minerale
abdecken. So konnen noch bessere Ergebnisse in Zukunft durch Hinzufiigen weiterer Mineralvarianten
erreicht werden. Die Ergebnisse zeigen, dass die Thermalstrahlung ein hohes Potential zur quantitativen
Analyse magmatischer Gesteine mittels fernerkundlicher Analyseverfahren besitzt.
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Abstract

The objective of this research is the quantification of modal composition of magmatic rocks using infrared
spectra and based on spectral analysis of individual minerals. For that purpose a new, model-based spectral
unmixing method was developed. This method is based on thermal infrared reflection spectroscopy at a wave-
lenght between 8 - 14 pum since silicates and magmatic rocks show their strongest spectral features
(Reststrahlen bands) in this range of the electromagnetic spectrum. Rock samples from the precambrian igne-
ous complex Mt. Timna in Southern Israel were analyzed. The samples include different granitoid rocks and
one ultrabasic rock unit. This research was part of preparatory investigations to develop new approaches of
data analysis for a new thermal hyperspectral sensor (ARES) which is scheduled for operation in 2005 by GFZ
and DLR.

Before the modal composition of the magmatic rock samples was quantified, extensive spectral analysis was
performed to identify and study the spectral behavior of silicates within their original rock context. The most
important rock-forming minerals were measured for the first time in thin sections using a microscope and bidi-
rectional reflection spectroscopy methods in the thermal infrared. For quantitative mineral analysis a method
was developed that calculates the correlation of automatically extracted spectral features and chemical com-
position or solid solution of different minerals and selects the best suited results. Using this method, different
features could be detected, e.g. calculated area within a spectral interval or ratio of values at two wavelength
positions between 8.7 - 12 pum which show a linear relation with proportions of anorthite in plagioclase (coef-
ficient of correlation around 0.9). Analogous, good correlations could be found in pyroxenes and olivines.
Admittedly, the pyroxenes and the olivines showed a low variation of chemical composition and therefore,
due to the limited statistical significance, only a clear trend could be defined. Since alkali-feldspars and
amphiboles showed a very high level of spectral variability, no correlation could be derived. Additionally, dis-
turbing effects on spectral behavior based on alteration like sericitation and chloritization were investigated
and discussed.

Based on the mineral analysis, a quantification of mineralogical composition and a spectral classification of
rock samples was performed. Since measurements of individual minerals and bulk rock samples were taken
using different optics (TIR-microscope and integration sphere), a comparison of spectral differences was con-
ducted. They show different intensities whereby no systematic correlation between mineral and rock spectra
could be established. Therefore, rock spectra were averaged spectra over a raster of 1225 microscope measu-
rements per thin section instead of using the integration sphere. In a preliminary analysis, rocks were classi-
fied from acid to ultrabasic due to a shift in the Reststrahlen bands. A regression analysis between positions
of absolute emission minima and SiO,-content showed a linear relationship with a coefficient of correlation >
0.8. Subsequently, the mineralogical composition of the rock samples was determined using a model-based
spectral unmixing method that was specifically developed for this purpose. This method includes a model with
up to 100 mineral spectra, a blackbody-correction, and a non negative least square unmixing algorithm
(NNLS) which is not yet incorporated into any remote sensing software.

In comparison with reference data from a point count an average deviation of + 7 % for individual mineral
proportion could be yielded. Based on these spectrally derived mineral proportions the modal composition
showed a maximum deviation of + 6 %. These deviations can be attributed to the limited number of indivi-
dual mineral spectra which don't cover all spectral variations of the occurring minerals. Therefore, through
addition of more spectra of mineral variations even better results could be achieved. These results show a high
potential for thermal spectral analysis in quantification of magmatic rocks with remote sensing approaches
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1 Einleitung
1.1 Motivation

Die Fernerkundung bietet die Moglichkeit, spektrale Informationen von Oberflachen synopisch im raumlichen
Umfeld aufzuzeichnen. Auf diese Weise konnen grofle Gebiete schnell erfasst und hinsichtlich der stofflichen
Zusammensetzung ihrer Oberfliche analysiert werden. Dadurch besteht beispielsweise die Mdglichkeit einer
Kartierung von schwer zugénglichen und entlegenen Gebieten. Des Weiteren kann die Auswertung von
Fernerkundungsdaten zur Vorbereitung von Gelidndearbeiten eingesetzt werden, indem vorab ein Uberblick
iiber die mineralogische und petrologische Situation anhand der spektralen Informationen gewonnen werden
kann. Eine besondere Stellung nimmt in diesem Zusammenhang die hyperspektrale Fernerkundung ein. So
werden seit Jahren erfolgreich Reflexionsdaten (0.4 - 2.5 um) fiir Oberflichenanalysen eingesetzt. Dabei kon-
nen Minerale wie zum Beispiel Karbonate, Tonminerale oder Sulfate anhand von Spektralmerkmalen (z.B.
Absorptionsbanden) identifiziert und deren Anteile an einer Oberfliche quantifiziert werden. Als
Absorptionsbanden werden dabei Bereiche der elektromagnetischen Strahlung bezeichnet, innerhalb derer
weniger Energie zuriickgestreut wird als in anderen Wellenldngenbereichen. Sie sind in ihrer Form und
Position fiir die einzelnen Minerale charakteristisch. Deswegen wird in diesem Zusammenhang fiir die spek-
trale Charakteristik eines Minerals oftmals der Begriff ,,spektraler Fingerabdruck” verwendet.

Nicht alle Minerale besitzen vorwiegend im reflektierten Wellenldngenbereich ihre charakteristischen
Spektralmerkmale. Bestimmte Silikate wie beispielsweise Feldspéte, Quarz oder Pyroxene zeigen ihre signi-
fikanten Spektralmerkmale als Emissionsmaxima oder -minima ausschlieBlich im thermalen Infrarot (2.5 -
25um), wobei ihre intensivsten Merkmale als fundamentale Schwingungsbanden (Reststrahlenbanden) im
Bereich zwischen 8 - 14 pm auftreten. Dieser Wellenldngenbereich kann zur Analyse der mineralogischen
Zusammensetzung magmatischer Gesteine eingesetzt werden, da sich die spektrale Signatur eines Gesteins als
Summe der Einzelspektren seiner gesteinsbildenden Minerale ergibt. Derzeit stehen noch keine flugzeug- oder
satellitengestiitzten hyperspektralen Fernerkundungssensoren fiir einen operationellen Einsatz zur
Verfligungen, die die Strahlung des thermalen Infrarots aufzeichnen. Somit entfillt die Mdglichkeit, dhnlich
wie im Reflexionsbereich, mit Fernerkundungssystemen Oberflachen in Bezug auf bestimmte silikatische
Minerale oder magmatische Gesteine zu identifizieren oder hinsichtlich ihrer Zusammensetzung zu quantifi-
zieren. Fiir Oberflichenanalysen im thermalen Infrarot stehen derzeit multispektrale Systeme zur Verfiigung
wie zum Beispiel der DAIS (Digital Airborne Imaging Spectrometer) mit sechs Thermalkanilen, TIMS
(Thermal Infrared Multispectral Scanner) mit fiinf Thermalkanilen und ASTER (Advanced Spaceborne
Thermal Emission and Reflection Radiometer) ebenfalls mit fiinf Thermalkanilen.

In Zukunft werden vermehrt hyperspektrale Thermalsensoren fiir die Erdbeobachtung und das
Umweltmonitoring gebaut und eingesetzt. Ein Beispiel ist der im Bau befindliche flugzeuggestiitzte Sensor
ARES (Airborne Reflective and Emissive Spectrometer). Dieser Sensor wird in Kooperation zwischen dem
GFZ (GeoForschungsZentrum Potsdam) und dem DLR (Deutsches Zentrum fiir Luft- und Raumfahrt) betrie-
ben und vermutlich ab 2005 operationell eingesetzt. ARES basiert auf dem HyMap-System und besitzt zusétz-
lich zum Reflexionsbereich 32 Thermalkanile im Wellenldngenbereich von 8 - 12 um mit einer spektralen
Auflésung von 150 nm pro Kanal. Dieser liefert fiir Analysen beziiglich mineralogisch-geologischer
Untersuchungen wertvolle Daten und ermdglicht eine Identifizierung magmatischer Korper bzw. die
Quantifizierung ihrer mineralogischen Zusammensetzung. Zum Grundverstdndnis {iber das spektrale
Verhalten von Mineralen und Gesteinen im thermalen Wellenldngenbereich sind dementsprechende Analysen
notwendig. In dieser Arbeit werden deswegen auf der Basis von Labormessungen erste Untersuchungen an
sowohl silikatischen Mineralen als auch magmatischen Gesteinen durchgefiihrt.

Die vorliegende Arbeit basiert auf Proben des Mt. Timna in Israel. Der Mt. Timna wurde bereits mittels hyper-
spektraler Reflexions- und multispektraler Thermaldaten des DAIS untersucht. Auf der Basis der
Reflexionsdaten erfolgte lediglich eine erfolgreiche Differenzierung der Gesteinseinheiten anhand ihrer
Albedounterschiede. Fiir eine Identifizierung der einzelnen Einheiten ist aber die Analyse der
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Spektralmerkmale im thermalen Infrarot notwendig. Aufgrund von Schwierigkeiten bei der Sensorkalibration
und durch die Aufzeichnung von nur sechs Thermalkandlen war dies jedoch nicht erfolgreich. Deswegen wird
das Potential der Thermalstrahlung fiir die hyperspektrale Fernerkundung anhand von Labormessungen unter-
sucht. Die Proben représentieren die natiirliche Variation silikatischer Minerale und magmatischer Gesteine,
die fiir die Entwicklung einer robusten Analysemethoden in der angewandten Fernerkundung wichtig ist. Dies
steht im Gegensatz zu bereits durchgefiihrten Untersuchungen, die auf idealen Mineral- und Gesteinsproben
basieren und aus verschiedensten Sammlungen und Lokalitdten ausgewéhlt wurden (LyoN, 1965; RUFF, 1998;
HAMILTON UND CHRISTENSEN, 2000).

1.2 Zielstellung und Methodik

Das Ziel dieser Arbeit ist die Ableitung von Modalbestinden zur Klassifizierung magmatischer Gesteine auf
Grundlage einer modellbasierten, spektralen Entmischung ihrer thermalen Infrarot Spektren. Die vorliegende
Arbeit gliedert sich dementsprechend in zwei Themenblocke.

Der erste Block umfasst eine umfangreiche spektrale Mineralanalyse. Diese Analyse beinhaltet zum einen die
Identifizierung der silikatischen Minerale anhand ihrer spektralen Charakteristik und zum anderen eine
Untersuchung ihres spektralen Verhaltens in Abhéngigkeit von ihren chemischen Bestandteilen bzw. Misch-
kristallzusammensetzungen. Diesbeziiglich sind bereits viele Spektraluntersuchungen durchgefiihrt worden.
Sie basierten aber zu einem sehr groBen Teil auf sehr reinen Mineralproben verschiedenster Herkunft, die zer-
kleinert oder zu Pulver aufbereitet wurden und zum Beispiel der Analyse des Spektralverhaltens in
Abhingigkeit von KorngrofBen dienten (SALISBURY ET AL., 1991). Weitere Analysen auf der Basis von zerklei-
nertem bzw. pulverisiertem Probenmaterial erfolgten zur Untersuchung spektraler Variationen in Abhidngig-
keit von Struktur und chemischen Bestandteilen bzw. Mischkristallzusammensetzungen von Mineralen
(WALTER UND SALISBURY, 1989; THOMSON UND SALISBURY, 1993; HAMILTON, 2000). Diese Analysen bildeten
Grundlagen fiir die planetare Fernerkundung, da die zu untersuchenden Oberfldchen von Planeten iiberwie-
gend aus Regolithen bestehen.

Im Gegensatz dazu wird in dieser Arbeit eine Analysemethode entwickelt, die Untersuchungen einzelner
Mineralkristalle direkt im Festgestein beinhaltet. Fiir die Erdbeobachtung erscheint dieser Ansatz als sinnvol-
le Ergénzung zu den bestehenden Analysen. Es werden in dieser Arbeit erstmals silikatische Minerale am
Diinnschliff mittels eines thermalen Infrarot Mikroskops direkt in ihrem Kristallverband untersucht. Dabei
werden die spektralen Variationen zur Identifizierung der Minerale und in Abhéngigkeit von ihren chemischen
Bestandteilen bzw. Mischkristallzusammensetzungen analysiert sowie zur Quantifizierung genutzt. Als
Analysenmethode wird dazu ein neu entwickelter Ansatz verwendet. Er besteht, aufgrund von hohen spektra-
len Variationen innerhalb der Minerale, aus einer automatisierten Extraktion mineralspezifischer
Spektralmerkmale. Zusitzlich wird dieser Extraktionsschritt mit einer Regressionsanalyse zwischen den
extrahierten und den zu untersuchenden chemischen Bestandteilen bzw. Mischkristallzusammensetzungen
kombiniert. Referenzanalysen, basierend auf Polarisationsmikroskopie und Elektronen Mikrosondenanalysen,
unterstiitzen diese Untersuchungen und dienen der Validierung der spektralen Quantifizierung. Die Ergebnisse
der Mineralanalyse bilden die Grundlage flir das zweite Teilziel dieser Arbeit, in dem reprisentative
Mineralspektren in einer Datenbank (Spektralbibliothek) zusammengefasst werden.

Der zweite Themenblock ist die Ableitung der mineralogischen Zusammensetzung magmatischer Gesteine
anhand ihrer spektralen Charakteristiken. Dazu wird die Methode der linearen spektralen Entmischung ange-
wendet, die in der Fernerkundung auch linear spectral unmixing genannt wird. Dieses Verfahren ldsst sich
jedoch nur modifiziert auf die gemessenen Spektren anwenden, da sie den Vorgaben des Verfahrens nicht
unbedingt geniligen. Aus diesem Grund wurde ein neues Verfahren zur Entmischung von Gesteinsspektren ent-
wickelt. Es besteht aus einer Verkniipfung eines Entmischungsalgorithmus mit so genannten
Gesteinsmodellen. Dabei wird die spektrale Entmischung auf der Basis des non negative least square
Algorithmus (NNLS) durchgefiihrt. Dieser Algorithmus zeichnet sich gegeniiber den in der Fernerkundung
hiufig verwendeten least square-Algorithmen dadurch aus, dass keine negativen Mischanteile berechnet wer-
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den. Um moglichst gute Ergebnisse bei der Entmischung zu erzielen, werden dem NNLS die Modelle der ein-
zelnen Gesteine bereitgestellt. Die eingebundenen Modelle beinhalten Informationen iiber den zu entmischen-
den Spektralbereich, die moglichen im Gestein auftretenden Minerale, deren Spektren mit entsprechenden
spektralen Variationen und die Bedingungen fiir eine Klassifizierung eines Gesteins (z.B. nach einem QAPF-
Diagramm).

Die abgeleitete mineralogische Zusammensetzung wird abschlieBend zur Bestimmung des Modalbestands
(Hauptziel) der Gesteine verwendet. Dabei werden die fiir die Klassifizierung notwendigen Mineralanteile
nach Vorschlag der International Union of Geological Sciences (LE MAITRE, 1989) relativ zueinander umge-
rechnet und das Gestein beispielsweise nach dem QAPF-Diagramm bestimmt. Die Zuordnung der Gesteine
innerhalb des QAPF-Diagramms dient gleichzeitig der Validation der Modellentmischung.

1.3 Aufbau der Arbeit

Zu Beginn der vorliegenden Arbeit wird im Kapitel 2 auf die Grundlagen der silikatischen Minerale und mag-
matischen Gesteine eingegangen. Es erfolgt die Beschreibung der verschiedenen Mineralgruppen sowie die
Bestimmung und Klassifizierung magmatischer Gesteine. AnschlieBend wird im Kapitel 3 das Gebiet der
Proben bzw. der Gesteinskomplex Mt. Timna vorgestellt. Dieses Kapitel enthélt auch eine kurze Erlduterung
der makro- und mikroskopischen Beschreibung der Hauptgesteinseinheiten. Im Kapitel 4 werden die physi-
kalischen Grundlagen der thermalen Spektroskopie erldutert. Dabei konzentriert sich die Darstellung im
Wesentlichen auf die Ursachen und Einfliisse, auf die die Spektralmerkmale und deren Variationen zuriickzu-
fiihren sind. Es folgt in Kapitel 5 eine kurze Erlduterung der quantitativen Referenzanlaytik sowie eine
Beschreibung der Laborspektroskopie. Letzteres beinhaltet den Versuchsaufbau, die Akquisition der Mineral-
und Gesteinsspektren und die spektralen Voruntersuchungen. AnschlieBend wird die quantitative
Spektralanalyse der Minerale vorgestellt. Dabei wird die dafiir entwickelte Methode beschrieben, die
Ergebnisse sortiert nach den einzelnen Mineralgruppen prisentiert und diskutiert. Auf die Mineralanalyse
folgt die Analyse der Gesteinsspektren in Kapitel 6. Hier wird der Ansatz einer vereinfachten
Gesteinsbestimmung und die modellbasierte spektrale Entmischung vorgestellt. Dabei wird zunéchst die
Ableitung der einzelnen Mineralanteile diskutiert und die Genauigkeit durch einen Vergleich zwischen
Modellierung und Referenzdaten bewertet. AnschlieBend erfolgt die Bestimmung der Modalbestinde und
deren Bewertung in Abhéngigkeit der Modelle und des QAPF-Diagramms. Mit der Schlussfolgerung zu den
Analysenmethoden, deren Ergebnissen und einem Ausblick zu notwendigen zukiinftigen Arbeiten hinsichtlich
fernerkundlicher Anwendungen wird die Arbeit mit Kapitel 7 beendet.
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2 Einfithrung in gesteinsbildende Minerale und magmatische
Gesteine

Minerale werden als natiirlich auftretende, anorganische Festkorper, mit bestimmten chemischen
Zusammensetzungen und spezifischem Aufbau von Atomen (Kristallgitter), definiert. Dabei kann das Mineral
nicht mechanisch in verschiedene Substanzen getrennt werden. Die chemische Zusammensetzung der
Minerale bildet die Grundlage ihrer Klassifizierung. Dabei wird zwischen zwei Mineralhauptgruppen unter-
schieden. Die erste Gruppe bilden die silikatischen Minerale. Die zweite Gruppe sind die nichtsilikatischen
Minerale, die in natiirliche Elemente (Kupfer, Gold), Sulfide (Pyrit), Oxide und Hydroxide (Hamatit, Brucit),
Halide (Halit), Karbonate (Kalzit), Sulfate (Barit) und Phosphate (Apatit) weiter unterschieden werden.

Da im Rahmen dieser Arbeit die spektroskopische Untersuchung der magmatischen Gesteine des Mt. Timna
durchgefiihrt wird, erfolgt im folgenden Kapitel eine kurze Vorstellung der silikatischen Minerale und der
magmatischen Gesteine.

2.1 Silikatische gesteinsbildende Minerale

Die Erdkruste wird mit einem Anteil von etwas tiber 80 % silikatischer Minerale aufgebaut. Dabei treten am
hiufigsten die Elemente Sauerstoff (O) und Silizium (Si) auf, die durch den Aufbau von SiO,-Tetraedern die
typischen Silikatstrukturen bilden. Die SiO,-Tetraederstruktur entsteht, indem das Si-Atom von vier O-
Atomen als nidchste Nachbarn umgeben wird. Dabei beriihren sich die O-Atome an in ihren Einflusssphéren,
so dass eine Liicke entsteht, die vom Si-Atom besetzt wird.

Eine Besonderheit der Silikatstruktur ist, dass der Sauerstoff des Silikatkomplexes gleichzeitig zwei
Tetraedern angehoren kann. Dadurch werden neben inselformigen isolierten Tetraedern auch Doppeltetraeder,
ringférmige Gruppen, eindimensional-unendliche Ketten und Doppelketten, zweidimensional-unendliche
Schichten und dreidimensional-unendliche Gerliste gebildet. Damit eine elektrisch neutrale Ladung des
Minerals entsteht, miissen ein oder mehrere Elemente in das Kristallgitter eingebaut werden, aufier beim
Quarz.

Ein weiteres wichtiges kristallchemisches Prinzip der Silikate ist die Doppelrolle des dreiwertigen
Aluminiums (AI**). Aufgrund seines geringfiigig groferen Ionenradius gegeniiber dem Si ist das Al gegen-
liber dem Sauerstoff in der Lage, sowohl in Sechser-Koordinationen ([®JAl) als auch in Vierer-Koordinationen
(IAI) aufzutreten. Damit kann das AI>* Stellen des vierwertigen Si*" in den Tetraedern besetzen und auch in
die Stellen des z.B. zweiwertigen Mg?" oder Fe?! in einer etwas groBeren oktaedrischen Liicke mit sechs O
Atomen als Nachbarn eintreten. Beide Koordinationsmoglichkeiten konnen in derselben Kristallstruktur auf-
treten. Die Substitution des Si*" durch AI** erfolgt durch einen elektrostatischen Valenzausgleich (Ausgleich
der Ladungsdifferenz) und kann das Verhiltnis von 1:1 nicht iiberschreiten. Dadurch ist ein Ubergang von
Alumosilikaten zu Aluminaten nicht moglich. Die Systematik der Silikate wird nach der Zunahme der
Polymerisation des Si-O Komplexes und der Art der Tetraecderverbindungen vorgenommen. Eine vereinfach-
te Gliederung der Silikate erfolgt nach STrRUNZ (1970) in: Nesosilikate - Inselstruktur, Sorosilikate -
Gruppenstruktur, Cyclosilikate - Ringstruktur mit geschlossenen Tetraederingen, Inosilikaten - Ketten- und
Doppelkettenstrukturen, Phyllosilikaten - Blatt- bzw. Schichtstrukturen und Tektosilikaten - Geriiststruktur.

2.2 Magmatische Gesteine

Als magmatische Gesteine werden die Gesteine bezeichnet, die aus abkiihlenden und sich verfestigenden
Magma entstehen. Dieser Verfestigungsprozess wird Kristallisation genannt und kann sowohl in der Erdkruste
in groBBen Tiefen also auch nahe der Erdoberfliche bzw. auf der Erdoberfliche erfolgen. Magmen, die inner-
halb der Erdkruste und tiefer als ~ 3 km unterhalb der Erdoberflache auskristallisieren, werden als Intrusionen
oder als Plutonite bezeichnet. Sie zeichnen sich durch Kristallkdrner aus, die mit bloBem Auge erkennbar und
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identifizierbar sind. Gesteine, die an der Erdoberfldche oder innerhalb der ersten drei Kilometer unterhalb der
Erdoberflache entstehen, heiflen Vulkanite oder Extrusionen. Die einzelnen Kristalle dieses Gesteins konnen
nicht mit bloBem Auge bzw. auch nicht mit Hilfe einer Lupe unterschieden werden.

BoweN (1928) entdeckte, dass bei einem abkiihlenden Magma im Labor bestimmte Minerale auskristallisie-
ren. Dabei kristallisierten mit abnehmender Temperatur unterschiedliche Minerale. Verbleibt ein Mineral im
Magma, so kann dieses Mineral mit dem verbleibenden Magma reagieren und sich in ein anderes Mineral
umwandeln. Dieser Vorgang wurde von Bowen als Reaktionsserien beschrieben und wird in zwei Gruppen,
die diskontinuierliche und die kontinuierliche Kristallisation, eingeteilt. Am Ende dieser beiden Serien ent-
steht ein Gestein, das sich aus Alkalifeldspéten, Hellglimmer (Muskovit) und Quarz zusammensetzt. Somit
steht am Ende eines Abkiihlungsprozesses eines Magmas im Grunde immer ein Gestein mit gleicher minera-
logischer Zusammensetzung.

Geologische Untersuchungen zeigen jedoch, dass magmatische Gesteine hohe Variationen in ihrer mineralo-
gischen Zusammensetzung aufweisen. Es miissen folglich Prozesse auftreten, die hohe Variationen der mine-
ralogischen Zusammensetzung von magmatischen Gesteinen ermoglichen. Beispielsweise kann dies eine
Trennung von festen und fliissigen Komponenten des Magmas an einem oder mehreren Stadien der
Kristallisation sein. Eine Mdglichkeit ist, dass sich schwerere Minerale gegeniiber dem leichteren, fliissigen
Magma am Boden der Magmakammer absetzen und sich somit der Interaktion mit der Restschmelze entzie-
hen. Dieser Prozess wird ,,Gravitative Differenzierung® genannt und héufig in ultramafischen bis mafischen
Gesteinen beobachtet. Das verbleibende Magma kann an gleicher Position weiter auskristallisieren oder sich
durch Migration an einer anderen Stelle verfestigen. In beiden Fillen entsteht ein Gestein, dass sich stark in
seiner chemischen Zusammensetzung von dem urspriinglichen Magma unterscheidet. Dieser Prozess wird
magmatische Diffraktionierung genannt und kann zu jedem Stadium eines Ausgangsmagmas erfolgen und es
soweit verdndern, dass hohe Variationen magmatischer Gesteine mit verschiedenen chemischen
Zusammensetzungen auftreten.

2.2.1 Bestimmung und Klassifizierung magmatischer Gesteine

Die Klassifizierung magmatischer Gesteine (igneous rocks) wird umfassend von LE MAITRE (1989) beschrie-
ben. Darin werden die Verdffentlichungen der Kommission zur Systematik magmatischer Gesteine der
International Union of Geological Sciences (IUGS) zusammengefasst. Zur Klassifizierung werden bestimm-
te Grundsitze beriicksichtig die hauptsidchlich von STRECKEISEN (1973; 1976) beschrieben wurden:

a) Als magmatische Gesteine werden Gesteine beschrieben, die durch Kristallisation aus einem
Magma oder die durch kumulative, deuterische, metasomatische oder metamorphose Prozesse
entstanden sind.

b) Die grundlegende Klassifizierung basiert auf der mineralogischen Zusammensetzung und
wird als Modalbestand bezeichnet. Ist es jedoch nicht moglich, den Mineralbestand aufgrund
eines zu hohen Glassanteiles oder zu geringer Korngrofle zu bestimmen, erfolgt die
Klassifizierung anhand der chemischen Zusammensetzung wie zum Beispiel im Total Alkali
Silica (TAS) Diagramm.

¢) Magmatische Gesteine werden nach der Struktur differenziert und unterscheiden sich in plu-
tonische und vulkanische Gesteine. Die Plutonite zeigen eine grobkdrnige Struktur, vulkani-
sche Gesteine haben eine feinkornige Struktur und enthalten oftmals Glassanteile.

Die wesentliche Bestimmung der plutonischen und vulkanischen Gesteine erfolgt nach dem Modalbestand,
der sich in relativen Anteilen folgender Mineralgruppen zusammensetzt. Dazu wird der Volumenanteil folgen-
der Gruppen bestimmt:
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* Q - Quarz, Tridymite und Cristobalit.

* A - Alkalifeldspédte (Orthoklas, Mikroklin, Perthit, Anorthoklas, Sanidin und Albit).

* P - Plagioklas und Scapolite.

* F - Feldspatoide oder Foide (Nephelin, Leucit, Kalsilit, Sodalit, Nosean, Haiiyn, Analcim etc.).

*M - Mafische oder artverwandte Minerale (Glimmer, Amphibol, Pyroxen, Olivin, opake
Minerale etc.).

Dabei werden die Gruppen Q, A, P und F zu den felsischen Mineralen und die Gruppe M zu den mafischen
Mineralen hinsichtlich der Modalbestandsklassifizierung gezihlt. Die Summe von Q+A+P-+F muss bei der
Bestimmung immer 100 % ergeben. Zu beachten ist, dass niemals alle vier Parameter gleich Null sein kon-
nen, da sich die beiden Gruppen Q und F gegenseitig ausschlieBen.

Das Hautproblem der Klassifizierung ist, dass nicht alle Gesteinstypen in einem System erfasst werden kon-
nen. Zum Beispiel ist der Modalbestand, der zur Bestimmung felsischer Gesteine (Zusammensetzung aus
Quarz und Feldspat) bendtigt wird, sehr unterschiedlich gegeniiber dem der ultramafischen Gesteine (Olivin
und Pyroxen). Gleiches gilt fiir die so genannten Lamprophyre (Ganggesteine). Sie werden als eine ganz ande-
re Gruppe klassifiziert. Deswegen gelten Klassifizierungssysteme fiir bestimme Gruppen. Als erstes werden
die Sonderfille (seltener auftretende Gesteinstypen) bestimmt und zugeordnet. Alle weiteren Gesteine, die
nicht den Gruppen der Sonderfille zugewiesen werden konnen, werden der Gruppe der Plutonite oder
Vulkanite zugeordnet, die die bedeutende Mehrheit der magmatischen Gesteinen bilden.

Da in dieser Arbeit die Untersuchung plutonischer Gesteinsproben erfolgt, wird die Klassifizierung der
Sonderfille und der Vulkanite nicht beschrieben. Sie kdnnen aus LE MAITRE (1989) entnommen werden. Im
Allgemeinen werden nach STRECKEISEN (1976) die plutonischen Gesteine nach dem modalen Mineralbestand
unter Verwendung des QAPF Doppeldreiecksdiagramms (Abb 2.1) klassifiziert. Dazu miissen aber zuvor zwei
Bedingungen geklirt sein:

1. Der Anteil der mafischen Minerale (M) eines Gesteins muss weniger als 90 % betragen, damit
es den felsischen Gesteinen zugeordnet werden kann und in dem QAPF-Diagramm Platz fin-
det.

2. Betrigt der Anteil von M gleich oder groBer 90 %, ist das Gestein ultramafisch und muss nach
den mafischen Mineralen klassifiziert werden.

Zur genauen Bestimmung des Modalbestands miissen die Modal-Anteile fiir Q, A, P und F bestimmt und so
umgerechnet werden, dass ihre Summe 100 % ergibt. (Bsp.: Q=10 %, A=30 %, P=20 % und M=40 %). Somit
ergibt sich ein Modalprozentanteil fiir Quarz von 16,7 [100x10/60=16,7], fiir Alkalifeldspat von 50
(100x30/60=50) und fiir Plagioklas von 33.3 (100x20/60=33.3). Mit diesen Werten kann das Gestein direkt
im Dreiecksdiagramm eingetragen werden.

Eine weiter Unterteilung wird fiir die basischen Plutonite durchgefiihrt. Die gabbroiden Gesteine werden
zusitzlich nach der Zusammensetzung des Plagioklases differenziert. Bei einem Anorthitgehalt (An) von
< 50 % wird das Gestein als Diorit bezeichnet. Bei einem An-Gehalt > 50 % ist es ein Gabbro. Desweitern
erfolgen Differenzierungen dieses Gesteinstyps durch das Auftreten von Ortho- und Clinopyroxenen, Olivinen
und Hornblenden (Abb. 2.2).

2.2.2 Methoden zur Bestimmung des Modalbestands magmatischer Gesteine

Die Bestimmung von Modalbestinden kann iiber Methoden der Polarisationsmikroskopie anhand von
Diinnschliffen oder iiber physikochemische Methoden erfolgen. Die Modalanalyse von Diinnschliffen mittels
der Mikroskopie wird point counting genannt. Dabei wird angenommen, dass die im Gestein vorkommenden
Mineralkomponenten gleich verteilt sind und sich beziiglich des Kornverbandes homogen und isotrop verhal-
ten. Die meisten Gesteine, vor allem magmatische Gesteine, erfiillen diese Voraussetzung. Dadurch ist es



2 Einfithrung in gesteinsbildende Minerale und magmatische Gesteine Seite 7

erlaubt, die Kornverteilung aus der zweidimensionalen Diinnschlifffliche als reprisentativ fiir das Volumen
der Gesteinsprobe zu betrachten und als Volumenprozente anzugeben. Nach der Methode vom GLAGOLEW
(1934) wird ein der KorngroBe angepasstes Punktraster iiber den Diinnschliff gelegt. Die Zahl der
Gesamtpunkte wird gleich der zu untersuchenden Flache gesetzt. Die Anzahl der Punkte, die auf ein Mineral
treffen, geben den Fldchenanteil des Minerals gegeniiber der Gesamtfliche an. Der Gewichtsanteil eines
Minerals wird iiber die spezifische Dichte und den Volumenanteil des Minerals berechnet (MULLER G. UND
RAITH M., 1987).

Eine weitere Methode zur Bestimmung des Modalbestands erfolgt mittels der Rontgendiffraktionsanalyse
(RDA) und der Rontgenfluoreszensanalyse (RFA). Mit der RDA wird der qualitative Mineralbestand einer
Probe bestimmt, wohingegen die RFA die chemische Zusammensetzung der gesamten Probe erfasst. Mit der
Kenntnis, welche Mineralkomponenten im Gestein enthalten sind (RDA), ldsst sich in Kombination mit der
chemischen Zusammensetzung (RFA) der normative Mineralbestand berechnen. Fiir diese chemischen
Analysen werden bestimmte Probentabletten benétigt, die eine aufwendigere Probenpriparation gegeniiber
den Diinnschliffen erfordern. Da im Rahmen dieser Arbeit die Analyse von Mineralen im Gesteinsdiinnschliff
durchgefiihrt wird und der Modalbestand {iber eine zweidimensionale Fliache mittels Reflexionsspektren
ermittelt werden soll, wurde die Bestimmung des Modalbestands mit der point counting Methode durchge-
fiihrt.

Q

Quarzit
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Quarz - reiche
Granitoide
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3

Granit

Alkali-Quarz- Quarz-
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. . Quarz- Quarz-Monzo- Diorit/Gabbro
Alkali-Syenit Monzonit Diorit/Gabbro
____________ —_— 5
6 Monzonit 8 Monzo- 9 10
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Abb. 2.1: QAPF - Diagramm zur Klassifizierung magmatischer Gesteine (nach LE MAITRE (1989))
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Abb. 2.2: Klassifizierungsdiagramm fiir basische und ultrabasische Gesteine (nach LE MAITRE (1989))

3 Der magmatische Gesteinskomplex Mt Timna, Sudisrael

Der Mt. Timna ist ein Teil des Timna Valley, das sich in der
siidlichen Negevwiiste in Israel befindet und schon aus der
Antike als ,Konig Salomons Minen“ (Kupfer- und
Manganabbau bereits zu den Zeiten der Agypter) bekannt ist
(Abb. 3.1). Das Timna Valley ist ein halbkreisformiges Tal,
das sich nach Osten siidwérts dem Arava Valley (Dead Sea
Rift) 6ffnet. Die Nord-, Stid- und West-Seite des Tals sind
von hohen und steilen Klippen begrenzt. Im Ganzen umfasst
das Timna Valley eine Flache von 10 x 9 km. In der Mitte des
Tals ist der Mt. Timna, ein priakambrischer, magmatischer
Gesteinskomplex, aufgeschlossen (BEYTH, 1987). Dieser
Komplex zeigt eine O-W gerichtete Ausdehnung, umfasst
eine Flache von ca. 5x3 km, bildet die hochste Erhebung des
Tals und wird von leicht einfallenden (3-10°) unterkambri-
schen bis oberkretaszischen Sedimenten umgeben.
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Es wurden bereits eingehende Untersuchungen {iber die
Geologie des Mt. Timna und des Timna Valley durchgefiihrt.
Dabei  erfolgte die genaue Untersuchung des
Gesteinskomplexes  durch ZLATKINE UND WURZBURGER
(1957), SEGEvV UND BEYTH (1983), und BEYTH (1987). Die
Stratigraphie basiert hauptsdchlich auf den Arbeiten von

30.5°N

Elat

Akaba

34°E

30.5°N
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Abb. 3.1: Geographische Lage des Timna Valley in

Stidisrael

BARTURA (1966), WEISSBROD (1969A,8; 1981) und SEGEV (1984, 1986A). Weitere Informationen tiiber
Untersuchungen iiber das Gebiet konnen bei BARTOV UND ARAD (1989) entnommen werden.
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3.1 Geologischer Uberblick iiber den Mt. Timna und das Timna Valley

Der Gesteinskomplex Mt. Timna ist an der nordlichen Spitze des Arabisch-Nubischen Schildes aufgeschlos-
sen. Dieser Schild formte sich wéihrend der Ostafrikanischen Orogenese (ca. 850 - 550 Ma) durch Akkretion
juveniler Mikroplatten, gefolgt von magmatischer Akkumulation durch Intrusionskoérper wie z.B. Batholiten,
mit hauptsichlich granodioritischer Zusammensetzung (STOESER UND CaMP, 1985; BENTOR, 1985).Wéhrend
des letzten Orogenzyklus (ca. 620-550 Ma) entstanden NW-streichende Stérungen und Scherzonen innerhalb
des Schildes. Im Norden des Schildes erfolgte eine ausgeprigte Extension (STERN, 1985). Diese Extension
wurde von sauren Intrusionen, teilweise assoziiert mit Gabbros, sowie von zusammengesetzten Dikes und
bimodalem Vulkanismus begleitet (STERN ET AL., 1984). Die magmatischen Gesteine des Mt. Timna sind die-
sem letzten Stadium der Orogenese zuzuordnen.

Das Timna Valley befindet sich nordlich des Schnittpunktes zwischen der Tamad Stérung und dem westlichen
Rand des Dead Sea Transforms. Dieser Transform ist eine iiber 1000 km lange sinistrale Transformstorung
mit einem Versatz von iiber 100 km (QUENNEL, 1959) und bildete sich in verschiedenen Stadien im Oligozin
(Auseinanderbrechen des Arabo-African Kratons), im Miozin (Versatz von ca. 60 km) und im Plio-Pleistozin
(Versatz von ca. 40 km; GARFUNKEL, 1981). Die Tamad Storung ist die siidlichste eines O-W streichenden
Storungssystems, das die siidliche Negev durchzieht. Es wird angenommen, dass die 7amad Stérung eine pré-
kambrische, dextrale Seitenverschiebung mit einem geschétzten Versatz von 2.5 km (Bartov, 1974 und
GARFUNKEL, 1970) mit einer Reaktivierung im Miozén (GARFUNKEL, 1981) ist. Die interne Gliederung des
Timna Valley erfolgt anhand der iltesten tektonischen Bewegungen (prikambrische Storungen und
Dehnungsdikes, die in den Timna Granit nach 592 Ma intrudierten) und besteht aus zwei Storungssystemen,
die das Gebiet in elf Blocke unterteilen. Das erste ist ein Uberschiebungssystem, das in ONO Richtung
streicht. Das zweite System besteht iiberwiegend aus SO-NW streichenden Abschiebungen sowie einigen
Hauptstérungen, die die Blocke begrenzen (GARFUNKEL, 1970 und SEGEV UND BEYTH,1983).

In der Stratigrafie des Timna Valley bildet der prakambrische Gesteinskomplex Mt. Timna das basement und
kann in drei Hauptgesteinsgruppen unterteilt werden (Abb. 3.2):

a) basische/ultrabasische Gesteine (Pyroxen-Hornblenden-Olivin-Peridotite und Pyroxen-
Hornblenden-Olivin-Norite)

Legende der geologischen Karte:

I
a) 145 £ @ 150
[ Alluvium
! %

Kambrische Sedimente
Doleritgang

] Gemischter Gang
Rhyolithgang
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Quarz-Monzodiorit
[£F] Alkaligranit
Monzodiorit

Il Olivin-Norit

KX Porphyrischer Granit

4 L lkm <

145
| |

Abb. 3.2: Schematische Darstellung der lithologischen Einheiten des Mt. Timna nach BEYTH ET 4L. (1994)
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b) intermedidre Gesteine (Diorite, Monzodiorite und Quarzmonzodiorite)

c) saure Gesteine (porphyrische Kalk-Alkaligranite, perthitische Alkaligranite und Albit-
Orthoklas Alkaligranite)

BEYTH ET AL. (1994) datieren fiir den porphyrischen Granit ein Alter von 625 Ma und fiir Alkaligranite,
Monzodiorite und Olivin Norite jeweils das Alter von 610 Ma. Der Quarz-Monzodiorit wird mit einem Alter
von 600 Ma datiert. Der gesamte Gesteinskomplex ist mit Dikes, ryholitischer, andesitischer und doleritischer
Zusammensetzungen durchzogen. Diese Dikes sind in drei Generationen einteilbar. Die &ltesten streichen in
N-S, die mittleren und dominierenden in ONO und die jiingsten in N-W Richtung.

Die Klassifizierung der magmatischen Gesteine des Mt. Timna erfolgte durch ZLATKIN UND WURZBURGER
(1957), BEYTH (1987), BEYTH ET AL. (1994) und SHPITZER ET AL. (1992). Fiir die weiteren Untersuchungen im
Rahmen dieser Arbeiten wurden die Gesteinsproben von BEYTH ET AL. (1994) und SHPITZER ET AL. (1992) ver-
wendet. In ihren Arbeiten wird der Gesteinskomplex in fiinf Haupttypen eingeteilt:

1. Quarz Monzodiorit:

Der Quarz-Monzodiorit ist im Zentrum des Mt. Timna Komplex aufgeschlossen. Im fri-
schen Zustand ist die Farbung grau, wihrend das Gestein im alterierten Zustand griinlich
erscheint. Der Quarzgehalt betrdgt ca. 15 %. Die Quarzkoérner (0.25-0.5 mm) sind xeno-
morph. In einigen Bereichen zeigen Biotit und Plagioklas Verwachsungsstrukturen. Die
Plagioklase sind idiomorph bis hypidiomorph und treten teilweise zoniert auf (~Angg im
Kern und ~An,; am Rand). Als Alkalifeldspite treten Orthoklas und Perthit (0.5 - 2 mm)
auf, die hypidiomorphe bis xenomorphe Kristalle bilden. Die Amphibole sind Edenit und
Mg-Hornblende. IThre Kristalle sind idiomorph bis hypidiomorph. Teilweise treten die
Amphibole auch als Einschliisse in den Plagioklasen auf. Alterationsprodukte sind
Chlorit, Serizit und Kaolinit, wobei die beiden letzteren cher selten sind.

2. Alkaligranit:

Der Alkaligranit ist pinkfarbend und umfasst den GroBteil des Mt. Timna, so dass er als
das Hauptgestein angesehen werden kann. Die topographisch hochsten Bereiche werden
von diesem Alkaligranit gebildet. Alterationen sind selten im Granit zu finden. Bei auf-
tretenden Alterationen ist der Granit jedoch weicher und ,,brockeliger. Das Gestein setzt
sich aus Orthoklas, Perthit, Albit, Quarz und Biotit (selten vertreten) zusammen.
Plagioklas kommt nur selten vor und fehlt teilweise vollig. Die allgemeine Struktur ist
granular. Albit und Quarz weisen geringe KorngréBen von bis zu 0.5 mm auf, die des
Perthits liegen zwischen 1-3 mm. Die Kornform des Albits ist hypidio- bis idiomorph,
die des Biotit hypidiomorph und die aller anderen Minerale zeigt eine xenomorphe
Gestalt. Als Akzessorien treten Apatit, Zirkon und Titanit auf. Der Biotit ist in
Alterationsbereichen teilweise bis ganz chloritisiert. Die Feldspite zeigen teils
Serizitisierungen.

3. Porphyrischer Granit:

Der porphyrische Granit ist entlang eines NW - SO ziehenden Bereichs im zentral-6stli-
chen Teil des Mt. Timna aufgeschlossen und tritt in Blocken unterschiedlicher Grof3e auf.
Im unverwitterten Zustand ist der Granit grau. Im verwitterten-alterierten Zustand ist das
Gestein gelblich gefdrbt, aufgrund der Alteration des Plagioklas. Der Granit besteht aus
Mikroklin- und Orthoklas-Porphyroblasten mit Grofen bis zu 2.5 cm, wéhrend die ande-
ren Minerale Korngrof3en von 0.1 - 0.5 cm zeigen. Die Matrix des Gesteins setzt sich aus
Quarz, Biotit, Plagioklas und Perthit zusammen. Als Akzessorien treten Titanit, Apatit
und Zirkon auf. Als Alterationsprodukte sind Serizit und Chlorit zu erkennen.
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4. Monzodiorit (Zusammenfassung von Amphibol Diorite, Monzodiorit und Monzonit, da
diese Gesteine im Geldnde schlecht zu unterscheiden sind):

Die Monzodiorite sind heterogen, leicht rotlich gefarbt und bei starkerer Alteration griin-
grau. Aufgeschlossen befinden sich die Gesteine im SW, S und SO des Mt. Timna. Die
Monzodiorite bestehen aus Amphibol, Biotit, Plagioklas und Quarz. Als Akzessorien sind
Apatit, Zirkon und Titanit vorhanden. Chlorit und Serpentin treten als
Alterationsprodukte auf.

Die Amphibole sind hypidio- bis idiomorph, equigranular und in einigen Bereichen zei-
gen sie eine Korona und intergranulare Strukturen. Thre Korngrofen liegen zwischen 0.5
- 1 mm. Héufig sind die Amphibole durch Biotit ersetzt. Die Zusammensetzung der
Amphibole variiert von Mg-Hornblende bis zum silikatischen Edenit. Der Biotit (0.5-
1 mm) tritt als hypidiomorphes und xenomorphes, sekundires Mineral auf und ist teilwei-
se verzerrt. Quarz ist nur in einem sehr geringen Anteil vorhanden (~ 3 %). Plagioklas
(0.5 - 3mm) zeigt sich hypidiomorph bis idiomorph und ist teilweise zoniert. Alterationen
konnen in den Kernen erkannt werden, so dass der Alterierungsprozess schon wahrend
der Kristallisation erfolgte. Pyroxene wurden nur im Diorit gefunden. Sie bilden hypidio-
morphe Kristalle, die durch Biotit und Amphibol (serpentinisiert und chloritisiert) ersetzt
wurden.

5. Olivin Norit:
Der Olivin Norit ist im N und im Zentrum des M¢. Timna aufgeschlossen. Aufzufinden ist
der Olivin Norit in Blocken mit einer Ausdehnung von normalerweise 30 m x 30 m und
umgeben von Monzodiorit und Granit. In frischem Zustand ist das Gestein gut gerundet
und sehr dunkel (fast schwarz). Stark alterierte Bereiche sind gekennzeichnet durch
Neubildung griingelber bis violetter Tonminerale. Der auffilligste Aufschluss des Olivin
Norits ist im Zentrum des Mt. Timna und bildet eine kleine Depression.

Das Gestein wird aus idiomorphen, kumulativen Olivinen (~1 mm) und Amphibolen
(> 8 mm) aufgebaut. Amphibole und Plagioklase kommen zusétzlich als interkumulative
Kristalle vor. Die Olivine zeigen einen konstanten Fayalitgehalt von 18 - 22 %. Der
GroBteil der Olivine ist chloritisiert oder serpentinisiert. Die Amphibole variieren in ihrer
Zusammensetzung von Mg-hastingsitischer und edinitischer Hornblende. Biotit und
Phlogopit (0.25-1 mm) sind zerrissen und zu Chlorit alteriert. Orthopyroxene (~ 2 mm)
sind xenomorph und teilweise durch Biotit ersetzt. Plagioklase sind mit Labradorit
(An, ,) im Kern und Oligoklas und Albit am Rand zoniert.

SHPITZER ET AL. (1992) vermuten aufgrund von petrologischen und mineralchemischen Informationen, dass
der Olivin Norit und die Monzodiorite durch magmatische Differentiation entstanden. BEYTH ET AL. (1994)
schlieBen darauf, dass sich der Alkaligranit durch fraktionierte Kristallisation vom Monzodiorit entwickelte
und innerhalb der porphyrischen Granitkruste auskristallisierte.

Dem priakambrischen basement liegen diskordant kambrische Sedimente auf, die zur Yam Suf group gezihlt
werden und hauptsichlich aus klastischen Plattformsedimenten (WEISSBROD 1969, 1981) aufgebaut sind. Die
diskordante Uberlagerung bedeutet, dass eine Einebnung des Gesteinskomplexes vor der Sedimentation im
Kambrium erfolgte. Die Yam Suf group wird in drei Formationen unterteilt. An der Basis tritt die Amudei
Shelomo formation auf, die aus braunroten und grauen Subarkosen zusammengesetzt ist (KARCZ ET AL, 1971).
Das Alter der Amudei Shelomo formation wird mit 525-535 Ma (frithes Kambrium) angegeben (SEGEV, 1987).
Uber der Amudei Shelomo formation ist die Timna formation konkordant aufgelagert. Sie wird in zwei
Einheiten unterteilt (SEGEV, 1984); dem Hakhil member und dem Sasgon member. Diese Einheiten setzen sich
aus Konglomeraten, Sandsteinlagen sowie Tonsteinlagen zusammen. Die Sandsteine sind héufig mit Kalzit



Seite 12 3 Der magmatische Gesteinskomplex Mt. Timna, Stidisrael

oder Dolomit zementiert. Die jiingste Formation der kambrischen Sedimente ist die Shehoret formation. Sie
wird dem mittleren Kambrium zugeordnet und ist in drei Einheiten unterteilt (WEISSBROD, 1981), die aus
unterschiedlich gefarbten Arkosen, Silt- und Tonsteinen und Subarkosen bestehen.

Uber den kambrischen Sedimenten wurden klastische mesozoische Sedimente (Kurub group) mit einer
Schichtliicke vom Ordovizium bis zur Unteren Kreide (bis zu 2500 m Méchtigkeit) auf einer regionalbegrenz-
ten Erosionsfliche diskordant abgelagert (WEISSBROD UND GVIRTZMAN, 1988). Die Kurub group wird in zwei
Formationen (Basis - Amir Formation und Top Hatira Formation) unterteilt und besteht hauptséchlich aus
Quarzareniten und wird der Unteren Kreide zugeordnet (SEGEV ET AL. 1992). Uber der Kurub group ist die
Judea group (Obere Kreide) aufgelagert, die von der Basis bis zum Top in die folgenden Formationen einge-
teilt wird: Hazera, Ora shales, Gerofit und Zihor. Die Gruppe setzt sich aus dicken Karbonatbénken zusam-
men, die im Gelédnde im oberen Bereich der Gruppe Schichtstufen bilden und das 7imna Valley einrahmen. In
Richtung Siiden nimmt der Anteil an klastischen und sandigen Bestandteilen zu, was die Ndhe zum Festland
in dieser Richtung widerspiegelt. Die Zihor formation tritt gegeniiber den anderen Formationen nur in der
Stidnegev und im Sinai auf. An die Judea group schlieit sich die Dead Sea group an, die aus undifferenzier-
ten Konglomeraten besteht und einen groflen Bereich des Timna Valley bedeckt. Dabei kdnnen die dltesten
Ablagerungen dem Miozéin zugeordnet werden (GARFUNKEL, 1970). Des Weiteren werden weite Bereiche von
aluvialen Ablagerungen des Pleistozin iiberlagert, die durch verzweigte Entwisserungsrinnen und Uberflu-
tungsgebiete gebildet wurden. Die jlingsten Ablagerungen in 7imna Valley werden dem Holozén zugeordnet.
Dabei wurden hohe Mengen an Sand transportiert und in Uberschwemmungsflichen abgelagert. Eine umfang-
reiche und detaillierte Beschreibung der Stratigraphie des Timan Valley ist in SEGEV ET AL. (1992) aufgefiihrt.
Abbildung 3.3 stellt den wichtigsten Teil der Stratigraphie vom 7imna Valley schematisch vor.
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Diese Untersuchung wird an dem Gesteinskomplex Mt. Timna durchgefiihrt, der petrologisch und mineralo-
gisch bereits ausfiihrlich untersucht wurde (BEYTH, 1994) und dessen Proben im Rahmen dieser Arbeit zusétz-
lich spektroskopisch analysiert werden. Die Wahl entfiel auf diesen Gesteinskomplex, da er bereits mit hyper-
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spektralen Reflexionsdaten untersucht wurde. Im Anschluss an diese Untersuchungen sollen zusétzlich grund-
legende Ansitze flir operationelle Fernerkundungsanalysen an magmatischen Gesteinen im thermalen
Wellenldngenbereich entwickelt werden. Ein weiterer Aspekt den Mt. Timna Komplex als Beispiel auszuwéh-
len, bestand in der Notwendigkeit einen Komplex zu wihlen, der moglichst reprasentativ fiir zukiinftige ope-
rationelle Fernerkundungsarbeiten ist. Dies umfasst im Wesentlichen die Pridsenz natiirlicher Oberflachen
sowie unterschiedliche Verwitterungs- und Alterationszustinde der Gesteine.

4 Reflexionsspektrometrie

In der Reflexionsspektrometrie wird die natiirliche Eigenschaft von Materialien genutzt, elektromagnetische
Strahlung bestimmter Wellenldngen unterschiedlich stark zu absorbieren bzw. zu reflektieren. Dadurch kon-
nen anhand von charakteristischen, materialabhéngigen Spektralmerkmalen wie z.B. Absorptionsbanden oder
Reflexionsmaxima, Aussagen iiber die stoffliche Zusammensetzung eines Materials getroffen werden. Mit
einem Reflexionsspektrometer wird die von der Probe reflektierte Energie in Abhédngigkeit von der
Wellenldnge relativ zu einem Standard aufgezeichnet. Der Reflexionsgrad ist dabei definiert als der Quotient
aus der reflektierten Strahlung der Probe und der gesamten auf die Probe eingestrahlten Energie. In diesem
Kapitel werden Grundlagen der Reflexionsspektroskopie erldutert und die Prozesse beschrieben, auf welche
die Spektralmerkmale zuriickzufiihren sind.

4.1 Physikalische Grundlagen

Alle Korper mit einer Temperatur > 0 Kelvin (K) kdnnen als Quellen betrachtet werden, die elektromagneti-
sche Strahlung aussenden. Dabei kann die abgestrahlte Energie als Ausbreitung in Form von Wellen oder als
gradlinige Ausbreitung von Teilchen bzw. Partikeln beschrieben werden. Das Spektrum der elektromagneti-
schen Strahlung umfasst einen Wellenldngenbereich von 10-12 fm (Femtometer) bis iiber 10er Kilometer
(Gamma Strahlung bis zur Radio Strahlung). Der Strahlungsfluss (F ) ergibt sich aus dem Stefan-Bolzmann-
Gesetz in Abhéngigkeit von der Temperatur und wird wie folgt beschrieben:

F=oT* (GL 4.1)

Dabei ist o die Stefan-Boltzmann-Konstante (5.7 x 10® Wm=2K*) und T die absolute Temperatur. Dieses
Gesetz hat aber nur eine exakte Giiltigkeit fiir einen so genannten ,,Schwarzer Strahler. Ein ,,Schwarzer
Strahler* ist ein Material, das die gesamte eingestrahlte Energie absorbiert und wieder emittiert (DURy, 1993).
Die Hauptstrahlungsquelle in der Natur ist die Sonne, die ein kontinuierliches Spektrum vom ultravioletten
(UV) Bereich bis in das ferne Infrarot (FIR ) abstrahlt und bei einer Temperatur von 5800 K die grofite
Energiemenge abgibt. Damit kommt die Sonne der Eigenschaft eines ,,Schwarzen Strahlers* sehr nahe.

Trifft elektromagnetische Strahlung auf Materie, so erfolgt eine Interaktion zwischen dem Material und der
Strahlung. Dabei besteht die Moglichkeit der Reflexion, der Absorption und der Transmission, deren Grad von
den optischen Eigenschaften des Materials abhingig ist. Bei opakem (strahlungsundurchlissigem) Material
kann die Transmission vernachléssigt bzw. ignoriert werden. Aufgrund des Energieerhaltungssatzes muss die
Summe der drei Strahlungsanteile gleich dem einfallenden Strahlungsfluss sein. Damit ergibt sich:

F_.(A)=F () +F, (A)+F (}) (Gl. 4.2)
F, (1) = einfallender Strahlungsfluss bei Wellenldnge A
F. (1) = reflektierter Strahlungsfluss bei Wellenldnge 4
F. (1) = absorbierter Strahlungsfluss bei Wellenldnge A

F (D) = transmittierter Strahlungsfluss bei Wellenldnge A
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Durch die Berechnung des wellenabhingigen Verhéltnisses des jeweiligen Teilflusses und des einfallenden
Strahlungsflusses wird der Absorptions- (a), Reflexions- (r) und Transmissionsgrad (t) gebildet. Die Summe
der einzelnen Verhiltnisse addiert sich zu 1.

l=a+r+t (GL 4.3)
1 =a+r: gilt flir opakes Material. (Gl. 4.4)

Die Absorption elektromagnetischer Strahlung bei einem Material fithrt dazu, dass es Strahlung im thermalen
Infrarot wieder emittiert. Dabei ist das Besondere an der Thermalstrahlung, dass gleiche Materialien bei unter-
schiedlichen Temperaturen auch unterschiedlich stark emittieren. Dieses Verhalten ist bedingt durch das
Wiensche Verschiebungsgesetz, das das Emissionsverhalten in Abhingigkeit der Temperatur darstellt. Fiir
eine sinnvolle Auswertung von Thermaldaten muss deswegen die Temperatur als Variable eliminiert werden,
so dass fiir spektrale Untersuchungen der materialabhidngige Emissionsgrad eines Materials bestimmt werden
kann. Dieser spektrale Emissionsgrad E(A) (auch: Emissivitit) eines Korpers mit einer definierten Temperatur
wird aus dem Verhiltnis des eigenen Strahlungsflusses (F,) zum Strahlungsfluss eines Schwarzen Strahlers
(F,) bei gleicher Temperatur errechnet.

E (LT)=F/F_ (GL. 4.5)

Die Spektrometrie nutzt die elektromagnetische Strahlung zur Unterscheidung und Identifizierung von
Materialien aufgrund der Wechselwirkung zwischen der Strahlung und Materie. Dabei kdnnen verschiedene
Messmethoden wie z. B. Transmissions-, Reflexions- und Emissionsmessungen angewendet werden. Je nach
spektralen Transmissions-, Reflexions-, Emissions- oder Absorptionseigenschaften unterschiedlicher Korper
oder aber auch gleicher Materialien unterschiedlichen Zustandes, konnen somit prinzipiell
Oberflachenmaterialien diagnostisch bestimmt werden. Transmissionsmessungen werden hauptsichlich fiir
Laboranalysen zu Strukturuntersuchungen mineralogischer Proben verwendet (FARMER, 1974). Fiir einen
Vergleich mit fernerkundlich gemessenen Spektraldaten sind sie jedoch ungeeignet, da Fernerkundungsdaten
gleichzusetzen sind mit Reflexions- oder Emissionsmessungen, die qualitativ und quantitativ ein sehr unter-
schiedliches Spektralverhalten gegeniiber den Transmissionsmessungen aufweisen (SALISBURY ET AL., 1991).

Somit miissen Proben, die fiir die Analysen spektraler Fernerkundungsdaten in Verbindung mit
Laboruntersuchungen spektral erfasst werden, mit Reflexions- oder Emissionsmethoden gemessen werden.
Dabei ist die spektrale Charakteristik eines Materials hauptsidchlich von dem atomaren und molekularen
Aufbau abhingig. Die Wechselwirkung zwischen einfallender Strahlung und einer Oberfldche bei
Reflexionsmessungen wird durch zwei Vorgénge beschrieben. Zum einen erfolgt die Anregung von moleku-
laren Schwingungen innerhalb von Molekiilen, beispielsweise im Kristallgitter bei Mineralen, und zum ande-
ren werden Anderungen im Energiezustand von Elektronen innerhalb eines Atoms und zwischen Atomen
induziert. Im Folgenden wird auf die verschiedenen Vorginge eingegangen.

4.2 Ursachen spektraler Merkmale in Mineralen und Gesteinen

Gesteine und Minerale besitzen Spektralmerkmale (Absorptionsbanden, Reflexionsmaxima oder
Emissionsminima) im kontinuierlichen Wellenldngenbereich vom sichtbaren Licht (VIS) bis in das thermale
Infrarot (TIR), die eine Aussage iiber ihre mineralogische, chemische Zusammensetzung und ihre Struktur
ermdglichen. Aufgrund inhomogener Mineralzusammensetzungen treten bei Gesteinen Uberlagerungen ver-
schiedener Spektralmerkmale auf. Die Spektralmerkmale der Minerale entstehen durch die Elemente und ihrer
Kombination im Kristallgitter und sind auf die Interaktion der elektromagnetischen Strahlung mit der
Ladungsstruktur der Minerale zuriickzufiihren. Diese Interaktion kann erfolgen, wenn die mikroskopische
Ladungsverteilung innerhalb des Minerals wechselnde oder permanente elektrische Momente (z.B. Ionen oder
permanente molekulare Dipolmomente) enthilt. Dadurch kann elektromagnetische Strahlung, die mit einem
elektrischen Moment gekoppelt wird, Elektroneniibergiinge oder Vibrationsschwingungen durch Absorption
von Photonen induzieren. Form, Position und Intensitét (auch spektraler Kontrast) der spektralen Merkmale
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sind dabei von der Atommasse, der atomaren und molekularen Umgebung, der Koordinationszahl sowie von
den atomaren Bindungskriften abhidngig. Die drei wichtigsten Elektroneniibergangsprozesse in Mineralen
sind:
1 Zentralionenbanden (crystal field transition - CFT)
Die Zentralionenbanden lassen sich auf Ubergangsprozesse aufgrund von nicht vollstin-
dig gefiillten Elektronenschalen der Ubergangselemente (Fe?!, Fe**, Ni**, Mn?" etc.)
zuriickfithren. Dabei erfolgen Orbitaliibergdnge innerhalb der individuellen Kationen.
Diese Anderungen des Energieniveaus der Elektronen durch Absorption von Photonen
zeigen sich generell als breite spektrale Bandenformen im ultravioletten Licht (UV), im
VIS bis ins Nahe Infrarot (NIR). Das VIS und das NIR wird in der Fernerkundung auch
zusammenfassend als VNIR (0.3 - 1.1 pm) bezeichnet.

2 Elektroneniibergangsbanden (charge transfer transition - CTT):

Die Elektroneniibergangsbanden sind auf den Wechsel von Elektronen zwischen zwei
benachbarten Kationen oder zwischen einem Kation und einem Molekiil zuriickzufiih-
ren. Es kann auch zwischen zwei gleichen Metallionen mit unterschiedlichen
Wertigkeiten (Valenzen), wie z.B. Fe** und Fe3", auftreten. Diese Bande entsteht, wenn
eine Energieerhdhung eines Elektrons (wie bei CFT) mit einer gleichzeitigen Bewegung
des Elektrons von einem Atom zu einem benachbarten Atom erfolgt. Die Intensitét die-
ser Bande ist starker als die bei der Zentralionenbande, zeigt aber auch breite Formen in
ihrer Charakteristik im UV - VNIR Bereich.

3 Leitungsbanden (conduction bands):

Die Energieabsorption erfolgt durch Elektroneniibergéinge zwischen dem Valenzband
und dem Leitungsband (conduction band) innerhalb eines Minerals. In der
Leitungsbande, hoheres Energieniveau, konnen sich die Elektronen frei durch das
Kristallgitter bewegen. Beim Valenzband, geringeres Energieniveau, werden die
Elektronen individuellen Atomen zugeordnet. Die Leitungsbanden werden von einer so
genannten ,,Absorptionskante* begleitet, die einen Wellenldngenbereich darstellt, in dem
ein rascher Wechsel von fehlender Absorption in starke Absorption auftritt und sich als
mineralabhéngige Absorptionscharakteristik duf3ert.

Detaillierte Beschreibungen iiber Absorptionsmerkmale aufgrund von Landungsiibergidngen werden in HUNT
UND SALISBURY (1970A, 19708, 1971), HUNT (1977), PIETERS UND ENGLERT (1993) gegeben. Generelle
Beschreibungen iiber elektronische Prozesse sind BURNS (1970A) zu entnehmen.

Spektralmerkmale aufgrund von Vibrationsschwingungen kommen nur in Mineralen vor, die Molekiile mit
einem Dipolmoment enthalten und werden hauptsédchlich in einen internen und einen externen Modus unter-
schieden.
1. Der interne Modus tritt bei Mineralen auf, deren Anionen von einem Molekiil gebildet
werden (z.B. OH, CO,, SO,, SiO,). Die Anzahl der méglichen Schwingungen ist von der
Anzahl (N) der Atome im Molekiil abhingig und ergibt 3N-6 Vibrationsschwingungen,
die so genannten Fundamentalschwingungen. Diese erscheinen als symmetrische oder
asymmetrische Streckschwingungen oder als Deformations- oder Knickschwingungen
innerhalb einer Ebene oder zwischen verschiedenen Ebenen und zeigen ihre spektralen
Merkmale im Wellenldngenbereich des TIR.

2. Beim externen Modus (Gittermodus) verhilt sich ein Molekiil in Bezug auf ein Kation
als starre Einheit. Dabei treten 3N-(3N-6) = 6 (5 bei linearen Molekiilen) Bewegungen
des Molekiils auf, drei Translationen (Streckschwingungen) und drei Rotationen
(Deformations- oder Knickschwingung). Die Positionen der spektralen Merkmale dieser
Bewegungen sind von der Art des Anions und des Kations abhéngig. Gegeniiber dem
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internen Modus sind bei der Mehrzahl der Minerale diese Merkmale in den ldngeren
Wellenldngen (>20 um) zu finden.

Zusitzlich zu den Fundamentalschwingungen kénnen noch Kombinationsschwingungen und Obertone (Uber-
ginge von der Fundamentalschwingung zum zweiten oder hoheren Schwingungszustand) auftreten. Diese
Schwingungstypen lassen sich durch unharmonische Schwingungen der zuvor beschriebenen
Schwingungsarten erkldren und treten in hoheren Frequenzbereichen als die Fundamentalschwingungen auf.
Sie konnen sogar im NIR vorkommen (z.B. gilt dies fir H,0O, OH oder CO, Ionen), sind jedoch in der
Intensitit gegeniiber den Fundamentalschwingungen schwiécher.

Weitere und detaillierte Beschreibungen iiber Fundamentalschwingungen und deren Kombinationen sowie der
Obertone werden in folgender Literatur aufgefiihrt (ADLER UND KERR, 1962; FARMER, 1974; VINCENT ET AL.,
1975; AINES UND ROSSMAN, 1984; WALTER UND SALISBURY, 1988, 1989; EASTES, 1989; HARRIS UND
BEeRrTOLUCCI, 1989; CLARK UND SWAYZE., 1990; CROWLEY, 1991; SALISBURY ET AL., 1991, GAFFEY ET AL., 1993;
SALISBURY, 1993; LANE UND CHRISTENSEN, 1997).

4.3 Spektralmerkmale von Mineralen und Gesteinen

Die wesentlichen diagnostischen Spektralmerkmale bei Mineralen ergeben sich aus den zuvor beschriebenen
Vibrationsprozessen. Zunéchst sind die Minerale zu erwdhnen, die Hydroxidionen und Wassermolekiile ent-
halten und deren Spektralmerkmale als Absorptionsbanden auftreten. Diese befinden sich im
Wellenldngenbereich von 1.1 - 2.5 pm (in der Fernerkundung als kurzwelliges Infrarot (SWIR) bezeichnet).
Starke Wasserabsorptionsbanden sind bei 1.4 pm und 1.9 um erkennbar und sind auf gebundenes und mole-
kulares Wasser im Mineral zuriickzufiihren. Dieses Merkmal ist allerdings nur bei Labormessungen erkenn-
bar, da atmosphérische Einfliisse in der Fernerkundung diesen Bereich vollstindig oder teilweise iiberdecken.

Fiir geologische Anwendungen sind die charakteristischen Vibrationsbanden von Al-OH und Mg-OH zwi-
schen 2 und 2.5 um von groBem Interesse (HUNT UND SALISBURY, 1970A; HUNT, 1979). Al-OH und Mg-OH
sind typische Kombinationen in Glimmer- und Tonmineralen, die hdufig in Verbindung mit hydrothermalen
Alterationen auftreten und beispielsweise zur Exploration von Lagerstétten von Bedeutung sein konnen. Auch
die Vibrationsbanden der C-O Bindung sind im SWIR-Bereich anhand von Absorptionsbanden zwischen 2.3
- 2.39 um zu erkennen und ermdglichen somit die diagnostische Erfassung von Karbonaten (HUNT UND
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Abb. 4.1: Reflexionsspektren von Karbonaten und OH-haltigen Mineralen (USGS spectral
library, RSI, 2002)
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SALISBURY, 1971). Abbildung 4.1 demonstriert Spektren verschiedener Tonminerale und Karbonate im VNIR-
SWIR Bereich und die Variationen ihrer Absorptionsbanden. Zur besseren Ubersicht sind die Spektren mit
einem vertikalen Versatz dargestellt.

Nicht alle Minerale zeigen ihre charakteristischen Spektralmerkmale im SWIR-Bereich. Silikatische
Minerale, wie zum Beispiel Quarz oder Feldspite, zeigen aufgrund fundamentaler molekularer Schwingungen
der SiO, Tetraeder ihre charakteristischen Spektralmerkmale im Wellenlédngenbereich des TIR (3 - 50 um).
Die intensivsten Spektralmerkmale (Reflexionsmaxima und -minima) bei Silikaten treten in dem Bereich von
8 - 12 pm auf und werden ,,Reststrahlenbanden® genannt. Diese Spektralmerkmale sind auf asymmetrische
Si-O-Si Streckschwingungen zuriickzufiihren, die je nach ihren Verbindungen im Kristall unterschiedliche
Charakteristiken aufweisen. Des Weiteren haben, beim Ersatz von Si durch Al, auch Si-O-Al
Streckschwingungen einen Einfluss auf die spektrale Charakteristik. In Tonmineralen (z.B. Kaolinit) sind Al-
OH Knickschwingungen fiir ein Spektralmerkmal bei 11 um verantwortlich. Weitere spektrale Merkmale sind
im Wellenldngenbereich zwischen 16 - 25 pum aufgrund Si-O-Si, Si-O-Al oder (Si,Al)-O-(Si,Al)
Deformationsschwingungen sowie im Wellenldngenbereich von 12 - 16 pm durch symmetrische
Streckschwingungen zu finden. Sie sind jedoch von geringerer Intensitét (WALTER UND SALISBURY, 1989). Eine
schematische Ubersicht iiber die Bereiche spektraler Merkmale gibt Abbildung 4.2.
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Abb. 4.2: Spektralmerkmale der Silikate im Wellenldngenbereich von 7-40 um (nach HUNT (1980))

Wasser und OH-Gruppen haben ebenfalls eine grofle spektrale Bedeutung im TIR, weil schon sehr geringe
Mengen zu charakteristischen Spektralmerkmalen fiihren konnen (AINES UND ROSSMANN, 1984).
Streckschwingungen von Wasser im Kristallgitter zeigen ihr spektrales Merkmal bei 4.1 um. Ungebundenes
Wasser hat spektrale Merkmale bei 2.9 und 6.1 pm, die aus O-H bzw. H-O-H Streckschwingungen resultie-
ren. Beispiele fiir ungebundenes Wasser sind Fliissigkeitseinschliisse im Mineral oder die Einlagerung in
Zwischenschichten bei Schichtsilikaten (z.B. Montmorillonit). Sind nur OH-Gruppen in einem Mineral ein-
gebaut, zeigen diese ihr Merkmal bei 2.7 pm. Merkmale bei 2.9 pm oder in Richtung lingerer Wellenldngen
fehlen génzlich (z.B. Kaolinit). Kombinationen der verschiedenen OH und Wasser Spektralmerkmale sind
héufig vertreten.

Abbildung 4.3 zeigt Reflexionsspektren verschiedener Silikate im Spektralbereich von 8 - 14 um. Zu erken-
nen ist eine systematische Wellenldngenverschiebung der Reststrahlenbanden in Richtung der ldngeren
Wellenldngen im Bereich vom 8 - 12 pum von Quarz (Geristsilikat) bis Olivin (Inselsilikat). Der
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Polymerisationsgrad der SiO,-Tetraeder steht in dircktem Zusammenhang mit der Anderung der
Bindungsstérken. Je stirker eine Bindung ist, desto hoher ist im Allgemeinen auch die Vibrationsfrequenz
(SALISBURY ET AL., 1991). Gertistsilikate wie z.B. Quarz zeichnen sich durch eine hohe Polymerisation der
SiO,-Tetraeder aus, so dass ihre fundamentalen Schwingungsmerkmale in den kiirzeren Wellenldngen auftre-
ten. Des Weiteren zeigen SALISBURY ET AL. (1991), dass leichte Atome bei hbheren Frequenzen schwingen als
schwerere Atome, wenn sie in dasselbe Kristallgitter eingebaut sind.

Olivin

;\/\/\/\\_ Inselsilikate

Hornblende

Doppelkettens
) iliakte
Enstatit

Einfachketten
Silikate

%
L Schichtsilikate
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Reflexion (vertikal versetzt)

8 9 10 11 12 13 14
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Abb. 4.3: Reflexionsspektren verschiedener silikatischer Minerale (GFZ Spektral-
bibliothek)

Ein besonderes Spektralmerkmal bei Silikaten ist in dem Wellenldingenbereich vor den
Fundamentalschwingungen zwischen 7.5 bis 9 um zu finden und wird Christiansen-Merkmal genannt. Bei
diesem Merkmal betrégt der Brechungsindex nahezu 1, so dass elektromagnetische Strahlung ein Mineral pro-
blemlos durchdringen kann und sich das Spektralmerkmal durch geringe Reflexions- oder hohe
Emissionsgrade darstellt. Assoziiert wird dieser Wellenldngenbereich mit der Christiansen-Frequenz, bei der
ein schneller Wechsel des Brechungsindex auftritt und auch anormale Dispersion genannt wird. CONEL (1969)
zeigte als erster, dass dieser Bereich als guter Indikator zur Bestimmung mineralogischer Zusammensetzungen
feinkorniger Materialien dient.

Mit dem Versténdnis tiber Ausbildung und Positionen charakteristischer Spektralmerkmale gesteinsbildender,
silikatischer Minerale kann zusitzlich auch die Identifizierung und Bestimmung von magmatischen Gesteinen
durchgefiihrt werden (VINCENT ET AL., 1975; SABINE ET AL., 1994; RUFF, 1998, HAMILTON UND CHRISTENSEN,
2000). Saure Gesteine zeigen fundamentale Schwingungsmerkmale zwischen 8.5 - 10 um, wéhrend die basi-
schen bis ultrabasischen Gesteine Reststrahlenbanden zwischen 10 - 11.5 pm zeigen.
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4.4 Einflussparameter auf das spektrale Verhalten

Das spektrale Verhalten von Mineralen und Gesteinen ist nicht nur von dem atomaren und molekularen
Aufbau der Minerale bzw. fiir Gesteine von der mineralogischen Zusammensetzung abhingig, sondern auch
von Einflussparametern wie KorngroB3en, Porositdt, Rauhigkeit und Mischungsverhiltnis der Minerale.

Korngrofien:

Reflexion und Emission eines Korpers sind sowohl vom Absorptionskoeffizienten als auch vom
Brechungsindex abhéngig. Zusétzlich beeinflussen komplizierte Streuprozesse innerhalb und auflerhalb des
Minerals die Gestalt der Reflexions- und Emissionsspektren. VINCENT UND HUNT (1968) unterscheiden zweit
Arten von Streuung, die Oberflachenstreuung und die Volumenstreuung. Dabei spielt das Verhiltnis der
KorngroBe eines Materials und der analysierenden Wellenldnge fiir die Art der Streuung eine entscheidende
Rolle. Die Oberfldchenstreuung ist hauptsichlich im Bereich der Reststrahlenbanden dominant. Die auftref-
fende elektromagnetische Strahlung wird an der Materialoberfliche zuriickgestreut und ist als
Reflexionsmaximum zu erkennen. Von Volumenstreuung wird gesprochen, wenn die Strahlung in ein Mineral
oder Kristall eindringt, dort mit der Materie interagiert und wieder zuriickgestreut wird. Diese Art von
Riickstreuung ist hdufig als Absorption in Reflexionsspektren zu erkennen (SALISBURY UND WALD, 1992).

Nach Lyon (1964) erfolgt bei der Abnahme der Korngrofe silikatischer Minerale ebenso eine Verringerung
des spektralen Kontrasts der Reststrahlenbanden. Die spektrale Verdnderung bei der Abnahme der Korngrofe
wird von HUNT UND VINCENT (1968) in drei Typen unterteilt. Typ I fithrt hauptsdchlich zur
Kontrastverminderung, wobei die spektrale Form (Ausbildung der Spektralmerkmale) erhalten bleibt (Abb.
4.4a). Dies ist typisch fiir Reststrahlenbanden wie beim Quarz oder anderen silikatischen Mineralen und ist
durch die Totalreflexion an der Materialoberflidche erklérbar. Die Oberfldchenstreuung kann bei Korngroflen
bis zu < Spm dominieren. Bei Typ I wird ein Kristall oder ein Mineral mit abnehmender Grof3e optisch diinn
(transparent). Dadurch nimmt der Anteil der Volumenstreuung zu, bis er die Oberfldchenstreuung dominiert
und Wellenldngenbereiche, die bei grofieren Korngrofien noch Reflexionspeaks (Reststrahlenbanden) zeigten,
weisen mit abnehmender KorngroB3e Reflexionsminima bzw. -troge auf. Kalzit beispielsweise zeigt bei 11.2
pm ein Reflexionsmaximum. Nimmt die KorngréBe ab (< 74 pum), kehrt sich das Spektralmerkmal zu einem
Reflexionstrog um (Abb. 4.4b). Der Typ III wird nur noch von der Volumenstreuung dominiert und ist nicht
mehr abhingig von der Korngrofie. Generell sind bei diesem Typ die Spektralmerkmale als Reflexionsminima
ausgepragt.
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Abb. 4.4: Reflexionsspektren von a) Quarz und b) Kalzit - aufgezeichnet von Proben mit unterschiedlichen Korngrifien
(SALISBURY ET AL., 1991)
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Weitere Einfliisse auf das Spektralverhalten sind:

Mineralmischungen:

An dieser kurzen Einfiihrung iiber die Einfliisse der Korngrofen und der Streuprozesse wird deutlich, dass
dem spektralen Verhalten bei feinkdrnigen Proben unterschiedliche Faktoren zugrunde liegen. Deswegen wird
das spektrale Verhalten feinkorniger Minerale mittels so gennanter Strahlungsiibertragungsmodelle beschrie-
ben. Bei Mineralmischungen sehr geringer Korngrof3en tritt aufgrund der Streuprozesse ein nicht lineares
Spektralverhalten auf. Im Gegensatz dazu konnen grobkdrnige Mineralmischungen (> 75 pm) weitgehend als
lineare Mischungen der Einzelspektren angesehen werden (THOMPSON UND SALISBURY 1993). Untersuchungen
theoretischer Modelle zur Bestimmung einzelner Mischanteile unter Beriicksichtigung der unterschiedlichen
Streuprozesse wurden von CONEL (1969), ARONSON UND EMSLIE (1973), CHRISTENSEN UND HARRISON (1993)
und MOERSCH UND CHRISTENSEN (1995) durchgefiihrt.

Porositdt durch Akkumulation von Partikeln:

Diese Porositit iibt einen deutlichen Einfluss auf den spektralen Kontrast im thermalen Wellenldngenbereich
aus und fiithrt zu einer Zunahme des spektralen Kontrastes der Reststrahlenbanden (SALISBURY UND WALD,
1992). Es wird angenommen, dass kleine Partikel sich zu gréBeren akkumulieren und dadurch
Streuungseigenschaften von grofleren Partikeln aufweisen. Bei Oberfldchen mit hoher Porositit konnen ein-
gelagerte Feinstpartikel den spektralen Kontrast verdndern, indem die Feinstpartikel an den groben Partikeln
festhaften und sie somit ummanteln. So kann es zu einer Uberprigung der optischen Eigenschaften der
Hauptbestandteile durch die spektrale Charakteristik der Feinstpartikel kommen.

Oberflichenrauhigkeit:

Die Oberflachenrauhigkeit {ibt einen groflen Einfluss auf das Auftreten der Vibrationsmerkmale im thermalen
Wellenldngenbereich aus. Kleine Hohlrdume, Kliifte oder vertikale Inhomogenititen konnen sich wie kleine
Schwarze Strahler verhalten, die so genannten Hohlraumstrahler (cavity radiation). Sie reduzieren den spek-
tralen Kontrast der Merkmale (SALISBURY UND WALD, 1992; LANE UND CHRISTENSEN, 1997).

Oberflichenkrusten oder -beldige:

Krusten und Beldge konnen ebenfalls den Kontrast der Spektralmerkmale reduzieren und sogar ganz verde-
cken bzw. maskieren (GEERKEN, 1991; KAUFMANN, 1991; SALISBURY UND D’ARIA, 1992 und CHRISTENSEN UND
HARRISON, 1993).

4.5 Beziehung zwischen Reflexion und Emission im thermalen Infrarot

In der Fernerkundung werden Daten im TIR als Emissionswerte aufgezeichnet. Im Unterschied dazu kénnen
im Labor Messungen im TIR sowohl mit Reflexions- als auch mit Emissionsmethoden durchgefiihrt werden.
In der Literatur sind viele Laboruntersuchungen im TIR vorgestellt, in denen wesentlich hdufiger mit
Reflexions- als mit Emissionsmessungen gearbeitet wurde. Griinde fiir den Einsatz von Reflexionsmessungen
sind die einfachere Durchfiihrung der Messungen und die geringeren potentiellen Fehlerquellen. Denn bei
Emissionsmessungen miissen die Proben erst erhitzt (Problem der inhomogenen Erwarmung) und anschlie-
Bend die Temperatur konstant gehalten werden. Zusitzlich muss bei Emissionsmessungen die
Oberfldchenreflexion der Umgebung korrigiert werden (BARTHOLOMEW ET AL., 1889; CHRISTENSEN UND
HARRISON, 1993; SALISBURY, 1993; SALISBURY ET AL., 1994). Weitere Beispiele fiir Untersuchungen zu
Reflexions- und Emissionsmessungen bieten VINCENT ET AL. (1975), SALISBURY UND WALD (1992), THOMSON
UND SALISBURY (1993) und CROWLEY UND HoOK (1996).

Da die Emissionsdaten der Fernerkundung jedoch nicht direkt mit Laborreflexionsmessungen vergleichbar
sind, muss eine Beziehung zwischen Reflexions- und Emissionsspektren erstellt werden. Vom physikalischen
Standpunkt aus beinhalten Reflexions- und Emissionsmessungen den gleichen Informationsgehalt. Deswegen
konnen sie mit Hilfe des Kirchhoffschen-Gesetzes ineinander transformiert werden. HAPKE (1993) und
SALISBURY ET AL., (1994) zeigen, dass direktional hemisphdrische Reflexionsspektren (R) mittels des
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Kirchhoffschen-Gesetzes in direktionale Emissionsspektren (E) umgerechnet werden konnen und quantitati-
ve Untersuchungen ermoglichen. Vereinfacht kann dieses Gesetz nach NICODEMUS, (1986) wie folgt beschrie-
ben werden:

E=1-R (Gl. 4.6)

Direktional hemisphérische Reflexionsmessungen werden mit Hilfe einer Ulbrichtkugel (Integrationskugel)
durchgefiihrt. Ist die Kugel kalibriert, sind auch Messungen in absoluter Reflexion von einer Oberfldche mog-
lich. Meist ist eine Integrationskugeln mit einer Probendffnung ausgestattet, die einen Durchmesser von meh-
reren cm aufweist und somit einen entsprechend grolen Messfleck erlaubt. SALISBURY ET AL. (1994) zeigten
mit ihrer Arbeit, dass unter Verwendung des Kirchhoffschen Gesetzes eine gute Ubereinstimmung zwischen
direktional hemisphérischen Reflexions- und direktionalen Emissionsmessungen von Mineralen hinsichtlich
ihrer quantitativen Zusammensetzung erzielt werden konnte. Die Giiltigkeit dieses Gesetzes kann jedoch
durch Parameter wie zum Beispiel Opazitit und Korngrofe einer Probe beeinflusst werden (BALTES, 1976).
Dieses Gesetzes wurde oft diskutiert und die qualitative Giiltigkeit mehrfach bewiesen (HUNT UND VINCENT,
1968; BARTHOLOMEW ET AL., 1989; CHRISTENSEN UND HARRISON, 1993).

5 Quantitative Referenzanalytik und thermale Infrarot Laborspektro-
metrie

Laborspektroskopische Untersuchungen werden oftmals in Verbindung mit quantitativer Referenzanalytik
(wie zum Beispiel zur Bestimmung von Mineralszusammensetzungen) durchgefiihrt (WALTER UND SALISBURY,
1989; SALISBURY ET AL., 1991; KRUGER, 1999; HamILTON, 2000; HAMILTON UND CHRISTENSEN, 2000).
Referenzanalytik dient bei spektroskopischen Untersuchungen zur Validierung von Ergebnissen und zur
Beschreibung der stofflichen Zusammensetzung von spektral zu untersuchenden Materialien und unterstiitzt
die Entwicklung von Quantifizierungstechniken auf der Grundlage materialspezifischer Spektralmerkmale
sowie deren Interpretation.

In der thermalen Fernerkundung wird die TIR Laborspektroskopie zum Vergleich von Bildspektren und zur
Entwicklung neuer quantitativer Analysemethoden eingesetzt. Da in der Fernerkundung bislang jedoch keine
hyperspektralen Sensoren in Betrieb sind, werden spektrale Untersuchungen an magmatischen Gesteinen
unter Verwendung des thermalen Wellenldngenbereichs vorlaufig nur auf der Basis von Laboruntersuchungen
durchgefiihrt. In diesem Zusammenhang wird in diesem Kapitel auf die angewendete Referenzanalytik kurz
eingegangen und die thermale Laborspektrometrie ausfiihrlich beschrieben.

5.1 Quantitative Referenzanalytik der Mineral- und Gesteinsproben

Fiir die quantitative Bestimmung von magmatischen Gesteinen mittels TIR-Spektren muss zur Validierung
bzw. Referenzierung der IR-Analysen eine entsprechende chemisch-mineralogisch und petrologische
Charakterisierung der Minerale und der Gesteinsproben erfolgen. Dazu wurden von den zur Verfiigung ste-
henden Gesteinsproben Diinnschliffe erstellt, die als Ausgangspréparate fiir die quantitativen Mineralanalysen
und zur Erfassung der qualitativen und quantitativen Gesteinszusammensetzungen genutzt wurden. Mit der
Wahl der Diinnschliffe bestand die Moglichkeit, die einzelnen Kristalle zerstorungsfrei in ihrem Verbund zu
untersuchen. Zusétzlich bietet eine Untersuchung an Diinnschliffen die Mdglichkeit, punktgenaue spektrosko-
pische und chemische Analysen an den Kristallen durchzufiihren. Somit kann der direkte Vergleich zwischen
spektraler Charakteristik eines Kristalls mit seiner chemischen Zusammensetzung erfolgen.

Zusatzlich zu den Diinnschliffen wurde ein Teil der Proben zu Pulvern aufbereitet. Dieses Pulvermaterial dien-
te zur qualitativen und quantitativen Bestimmung der mineralogischen und chemischen Zusammensetzung der
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Gesteinsproben. Im Folgenden werden die angewendeten Analysemethoden aufgelistet und anschlieSend kurz
beschrieben.
* polarisationsmikroskopische Methoden zur Bestimmung der im Gestein enthaltenen
Minerale und des Modalbestands der Gesteine (point counting)

* Mikrosondenanalysen zur quantitativen Bestimmung der Minerale/Kristalle am
Diinnschliff

* RDA, qualitative Bestimmung der Mineralzusammensetzung der Gesteinsproben

* RFA, um die chemische Zusammensetzung der Gesteinsproben zu bestimmen. Die
RFA und RDA Untersuchungen wurden von israelischen Wissenschaftlern in friihe-
ren Arbeiten durchgefiihrt (BEYTH ET AL., 1994)

Zu Beginn der Mineralanalysen wurden die Gesteinsdiinnschliffe unter polarisationsmikroskopischen
Gesichtspunkten untersucht. Dies beinhaltete die Auswahl der sowohl spektral als auch chemisch zu bestim-
menden und zu analysierenden Minerale bzw. Kristalle. Mittels einer Digitalkamera wurden dazu die entspre-
chenden Bereiche innerhalb der Schliffe fotografiert. Anhand dieser Abbildungen konnten die einzelnen
Kristalle im Schliff markiert werden, so dass trotz der unterschiedlichen Ansteuerung der Diinnschliffe bei der
spektralen und bei der chemischen Analyse jeweils eine genaue Zuordnung der Messbereiche gewéhrleistet
wurde. Die quantitative Erfassung der Kristalle wurde mit einer Camica SX 100 Mikrosonde durchgefiihrt.
Dabei wurden die Hauptelemente Na, Si, Al, K, Ca, Mg, Ti, Fe, Mn, Cr, Ba, Cl und F in Gew.% gemessen.
Die Klassifizierung der Minerale und ihrer Mischkristallanteile erfolgte nach den Kriterien fiir silikatische
Minerale der International Mineralogical Association (IMA) wie sie beispielsweise in MORIMOTO ET AL.,
(1988) und LEAKE ET. AL. (1997) beschrieben werden.

Die Bestimmung des Modalbestands der Gesteinsproben erfolgte mittels der point counting Methode (siehe
Beschreibung Kapitel 2.2.2). Die Wahl entfiel auf diese Methode, weil sie eine direkte Bestimmung der
Flachenverteilung der einzelnen Mineralanteile darstellt und somit einen guten Vergleich mit den
Reflexionsspektren ermoglicht, die anndhernd von der gleichen Fliache gemessen wurden. Dadurch ist eine
direkte Verbindung zwischen Spektralmerkmal und mineralogischer Zusammensetzung der Gesteinsproben
sichergestellt. Je nach Gesteinsprobe wurden unterschiedliche Rasterweiten verwendet. Die Rasterweiten und
Rasterpunktanzahl richteten sich dabei nach dem mittleren Korndurchmesser (WIMMENAUER, 1985). Bei
Proben, die ein porphyrisches Geflige besitzen, mussten fiir die Matrix und die Porphyroblasten verschiedene
Raster angewendet werden. Die Zéhlung erfolgte mit einer Anzahl zwischen 1000 und 1500 Punkten. Damit
war es moglich, den statistischen Fehler dieser Methode bei + 2 % zu halten. Die einzelnen Auszéhlergebnisse
fiir die Proben sind in Tabelle B-1 im Anhang B aufgelistet.

5.2 Laborspektrometrie

Analysen mittels TIR-Spektroskopie sind eine weit verbreitete und anerkannte Untersuchungstechnik, die
quantitative Bestimmungen verschiedenster Materialien ermdglicht. In der Geologie wird das TIR zur
Identifizierung von Mineralen und Gesteinen sowie zur Quantifizierung ihrer chemischen Bestandteile bzw.
Mischkristallzusammensetzungen genutzt. Weitere Anwendungsbereiche dieser Analysetechnik sind aus der
Pharmaindustrie und der organischen Chemie bekannt (KORTUM ET AL., 1963 und FULLER UND GRIFFITHS,
1978, sowie die fortlaufenden Berichte der Firma PERKIN ELMER).

Das Ziel dieser Arbeit ist die Entwicklung einer Analysetechnik zur quantitativen Auswertung hyperspektra-
ler thermaler Fernerkundungsdaten. Dazu sind Referenzmessungen an Mineralen und Gesteinen im Labor not-
wendig, die zur spektralen Charakterisierung der zu untersuchenden Minerale und Gesteine dienen.
Untersuchungen diesbeziiglich wurden unter Verwendung emissionsspektroskopischer Methoden von
CHRISTENSEN ET AL. (2000), CoNEL (1969), HAMILTON (2000), LYON ET AL. (1965) und RUFF ET AL. (1997)
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durchgefiihrt. Beispiele zur Analyse von Mineralen und Gesteinen mittels reflexionsspektroskopischer
Methoden geben SALISBURY ET AL. (1991), HUNT UND SALISBURY (1970A), KRUGER (1999), REINHACKEL
(1999) und Hook ET AL. (1994). Arbeiten auf Grundlage reflexionsspektroskopischer Methoden sind, auf-
grund der problemloseren Durchfithrung von Reflexions- gegeniiber Emissionsmessungen (Kapitel 4.5), deut-
lich haufiger.

Der GroBteil der oben erwihnten Arbeiten basiert auf der Analyse zerkleinerter oder pulverisierter Proben. Sie
dienten der Beschreibung des spektralen Verhaltens in Abhéngigkeit von unterschiedlichen Korngréen und
Mischverhéltnissen (SALISBURY ET AL. 1991). Untersuchungen zur Bestimmung der mineralogischen
Zusammensetzung von magmatischen Gesteinen werden von RUFF (1998) und HAMILTON (1997), THOMPSON
UND SALISBURY (1993) beschrieben. Auch diese Arbeiten basieren auf Spektren einzelner oder zerkleinerter
Proben reiner Minerale. Bestimmungen von Gesteinszusammensetzungen auf der Grundlage von
Mineralspektren, die im Kristallverband eines Gesteins gemessen wurden, sind in der Literatur noch nicht
beschrieben. Dieses Ziel wird in dieser Arbeit verfolgt und zeigt erstmals Reflexionsspektren silikatischer
Minerale, die mit einem TIR Mikroskop gemessen wurden.

Im Rahmen dieser Untersuchung wurden neuen magmatische Gesteinsproben vom Mt. Timna reflexionsspek-
troskopisch analysiert. Dabei wurden von jedem Gesteinsdiinnschliff bis zu 200 ausgewéhlte
Einzelkristallspektren mit einem TIR-Mikroskop gemessen. Des Weiteren wurde von jeder Gesteinsprobe das
Gesteinsspektrum mittels einer Integrationskugel aufgezeichnet, da diese Messungen mit Oberflichen-
messungen durch Fernerkundungssensoren vergleichbar sind. Im Folgenden wird ndher auf die Labor-
spektrometrie eingegangen.

5.2.1 Messapparatur fiir die Laborspektrometrie

Die Spektren dieser Untersuchung wurden mit einem Fourier Transformations Infrarot (FTIR) Spektrometer
»Spectrum GX* der Firma Perkin Elmer aufgezeichnet. Dieses Gerit besteht aus einen Einstrahl Michelson
Interferometer mit einem stationéren Strahlteiler und kann Spektren in einem Wellenlangenbereich von 1 - 25
um (10000 - 400 Wellenzahlen [cm™']) in Reflexion oder Transmission messen. Als Energiequelle dient eine
luftgekiihlte Drahtspule. Als Standarddetektor wird ein Fast Recovery Deuterated TriGlycine Sulfat (FR-
DTGS) Detektor eingesetzt. Die Wellenldngen bzw. Wellenzahlen des Spektrometers werden mit Hilfe eines
HeNe Laser kalibriert. Die spektrale Auflosung ist abhéngig von der Wellenlidnge und variiert zwischen 2 -
640 nm (0,2 - 64 cm™'). Die Messgeschwindigkeit betrigt 0,05 - 5,0 cm/s. Dem Spektrometer sind zwei
Module zugeschaltet, ein TIR-Mikroskop und eine Integrationskugel, die sich gut zur Messung geologischer
Proben eignen.

Die Aufzeichnung der Mineralspektren erfolgte mittels des TIR-Mikroskops. Dabei wird die Strahlung durch
ein Schwarzschild Cassegrainobjektiv (Spiegelsystem) auf die Probe (Diinnschliff) gelenkt. Das IR-
Strahlenbiindel, das von der einen Hilfte des Cassegrainobjektivs (0 - 180° Azimut) auf die Probe gerichtet
wird, iiberstreicht einen Winkelbereich von 17 - 37° bezogen auf das Lot. Uber denselben Winkelbereich wird
die von der Probe reflektierte Strahlung von der anderen Hailfte des gleichen Objektivs (180 - 360° Azimut)
wieder erfasst und zum Detektor gefiihrt. Alle Spektren wurden mit einer Aufldsung von 4 cm™! in einem
Wellenldngenbereich von 2 - 25 pum in spiegelnder Reflexion gemessen. Aufgrund des Cassegrainobjektiv
(Ahnlichkeit mit einer Halbkugel) kann auch von bikonischer Reflexionsmessung gesprochen werden, die
nach SALISBURY ET AL. (1991) auch als bihemisphérische Messung bezeichnet wird. SALISBURY ET AL. (1987
und 1991), WALTER UND SALISBURY (1989) sowie BARTHOLOMEW ET AL. (1989) zeigen weitere Beispiele fiir
bikonische Messungen.

Der Messbereich des Mikroskops kann mittels einer elektronischen Apertur variiert werden, so dass Bereiche
zwischen 50 pm x 50 pm bis hin zu 1000 pum x 1000 pm moglich sind. Die Auswahl der zu messenden
Kristalle wird liber eine CCD Kamera durchgefiihrt. Der kleinste zu beobachtende Ausschnitt am Diinnschliff
betrdgt 500 x 400 um (0.5mm x 0.4 mm). Dadurch ist eine genaue Auswahl des Messbereichs moglich. Die
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Aufzeichnung der Spektren erfolgte mit einem Mercury Cadmium Tellurid (MCT) Detektor, der mit fliissi-
gem Stickstoff gekiihlt wird. Jede Messung wurde aus 200 Einzelmessungen zur Verbesserung des Signal
Rauschverhéltnis gemittelt.

Zur Erfassung der spektralen Charakteristik der Gesteinsproben wurden die verbleibenden Reste der
Probenpriparation verwendet. Dieses Probenmaterial erlaubte die Messung von sowohl frischen, angesédgten
Flachen als auch von den natiirlichen Oberflichen der Gesteine. Unter Verwendung der Integrationskugel
wurden von diesem Material direktional hemisphirische Reflexionsspektren mit einer Auflosung vom 4 cm™!
und einem Wellenldngenbereich von 5 - 17 um aufgezeichnet. Bei den Wellenldngen > 17 pum nimmt der
Rauschanteil erheblich zu, so dass kein Signal mehr zu erkennen ist. Die Integrationskugel hat einen
Durchmesser von 10.2 cm und ist innen mit einer diffus reflektierenden Goldoberfléche beschichtet. Uber eine
oben befindliche Offnung (Durchmesser 2.5 cm) wird mit 10° von der Vertikalen die Energie in die Kugel
geleitet und auf die Probe durch eine am Boden eingelassene Offnung (Durchmesser 2.5 cm) eingestrahlt.
Somit ist die Messung von Pulver- und Fliissigkeitsoberfldchen und Gesteinsproben mit einem Messfleck von
ca. 1.5 cm im Durchmesser moglich. Die Offnung (Durchmesser 2.5 cm) fiir den Detektor ist 90° zur
Hauptebene seitlich der Kugel angebracht. Der Detektor (MCT) ist durch ein Gitter geschiitzt, damit keine
direkten Reflexionen von der Probe oder der gegeniiberliegenden Seite der Kugel (Hot Spot) aufgezeichnet
werden. Dadurch erfolgt ausschlieflich die Aufzeichnung der diffusen Reflexion von der
Kugelinnenoberfliche. Aufgrund der niedrigeren Energie durch die multiplen Reflexionen innerhalb der
Integrationskugel wurden pro Messung 500 Scans durchgefiihrt. Diese hohe Zahl erlaubte ein Spektrum mit
geringen Rauschanteilen bei einer akzeptablen Messzeit.

Alle Reflexionsspektren wurden aus der Division des Probensignals durch ein Referenzsignal berechnet.
NasH (1986) beschreibt die spektralen Eigenschaften verschiedener Referenzmaterialien. Dabei wird Gold fiir
den thermalen Wellenldngenbereich als Standardreferenzmaterial am geeignetsten beschrieben. Als Referenz
fiir die Messungen an den Diinnschliffen wurde ein spiegelndes, goldbedampftes Pléttchen gewéhlt. Somit lie-
fert der Standard eine anndhernd gleiche Oberfliche wie die Proben, so dass Differenzen beziiglich unter-
schiedlicher Oberflichenrauhigkeiten zwischen Standard und Probe minimiert wurden. Fiir die
Gesteinsspektren erfolgte der Einsatz eines Goldstandards mit einer diffus reflektierenden Oberfldche. Die
absolute Reflexions- und Riickstreueigenschaften der verwendeten Standards sind nicht bekannt. Deswegen
konnen die Reflexionsspektren nur relativ zum Standard betrachtet werden. Es wird deswegen vom relativen
Reflexionsgrad und nicht vom absoluten Reflexionsgrad gesprochen (HAPKE 1993).

Um den Vergleich der Spektren mit Spektren aus bestehenden Datenbanken sowie aus Fernerkundungsdaten
zu ermoglichen, wurden alle Spektren von der Einheit Wellenzahl in Wellenléinge umgerechnet. Die Einheit
Wellenzahl wird verwendet, weil sie sich proportional zur Frequenz verhélt, und die FTIR Spektrometrie die
Spektren in Energie pro Zeit aufzeichnet. Mittels der Fourier Transformation und hinsichtlich der reziproken
Beziehung zwischen Zeit und Frequenz, werden die Intensitit gegen Zeit in Intensitit gegen Frequenz trans-
formiert. Mit einem Umrechnungsfaktor von 10000 wird die Einheit Wellenzahl (v) vice versa in Wellenldnge
in (um) gerechnet.

A (um) = 10000/v (cm™) GlL5.1
Ausfiihrliche Beschreibungen zur Infrarot-Spektrometrie sind in GUNZLER UND HEISE (1996) aufgefiihrt.

Da in dieser Arbeit eine Analysetechnik entwickelt wird, die auch auf thermale Fernerkundungsdaten ange-
wendet werden soll, wurden die gemessenen Spektren, in Anlehnung an das Transmissionsfenster der
Atmosphdre im TIR, auf die Wellenldngen 8 - 14 um begrenzt. Dadurch werden die Spektren von 536
Stiitzstellen aufgebaut, die im Weiteren auch als Kanédle bezeichnet werden. Jeder dieser Kanile beschreibt
einen Reflexionswert fiir eine bestimmte Wellenlédnge und ergibt gegen die Wellenldnge aufgetragen das kon-
tinuierliche Spektrum. Des Weiteren wurden alle Spektren in Anlehnung an die Fernerkundung mittels des
Kirchhoffschen Gesetzes (Kapitel 4.5) in Emissivitidtsspektren transformiert.
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5.2.2 Stabilitit des Messinstruments

Fiir die quantitative Auswertung der Mineral- und Gesteinsspektren ist die Stabilitdt des Messinstruments von
Bedeutung. Da die gemessenen Spektren als Grundlage fiir vergleichende Analysen wie zum Beispiel mit
hyperspektralen Fernerkundungsdaten oder anderen Labormessungen dienen, ist es notwendig, Fehlerquellen
zu minimieren bzw. zu eliminieren.

Dazu wurde eine Messreihe am Goldstandard zur Bestimmung der Geritestabilitdt in Abhéngigkeit von der
Zeit (Messdauer) durchgefiihrt. Diese Messreihe erfolgte unter den gleichen Bedingungen, wie sie bei den
Messreihen der Mineralmessungen auftreten. In einem Zeitraum von 1.5 Stunden, der ungefdhre Zeitraum
einer Messreihe bei den Mineralmessungen, wurden 15 Reflexionsspektren des Goldstandards gemessen.
Durch die Annahme, dass der verwendete Goldstandard iiber die Messzeit spektral konstant bleibt, konnen
Variationen der spektralen Charakteristik des Standards auf Stabilitidtsverdanderungen des Gerites zuriickge-
fithrt werden. Solche Instabilitdten kdnnen beispielsweise durch unzureichende Kiihlung der Detektoren
und/oder durch eine ungleichmiBige Abstrahlung der Energiequelle auftreten. Zur Beurteilung der
Messstabilitdt wurden die Quotienten (Bildung des Reflexionsgrades) aus den Reflexionsspektren mit dem
ersten Reflexionsspektrum des Goldstandards gebildet.

In Abbildung 5.1 wird der Mittelwert und die Standardabweichung der berechneten Verhiltnisse gezeigt. Bei
geringen Abweichungen bzw. Verdnderungen des Standards hat der Mittelwert im Idealfall einen
Reflexionsgrad von nahezu 1. Bei dem in dieser Untersuchung verwendeten Goldstandard weicht der
Mittelwert von den kiirzeren zu den lidngeren Wellenldngen um 0.02 - 0.03 von dem Idealfall ab. Die
Standardabweichung vom Mittelwert betrdgt = 0.03. Somit treten Verdnderungen des Standards auf, die ndher
untersucht werden miissen. Dazu wurde das Reflexionsverhalten in Abhéngigkeit von der Zeit untersucht.

1.05[

1.00[

Reflexionsgrad
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Abb. 5.1: Reflexionsverhalten des Goldstandards mit Mittelwert (durch-

gezogen) und einer Standardabweichung (strichpunktiert)

Um die Variationen im Reflexionsverhalten des Goldstandards in der Zeit darzustellen, sind von den 15
Goldstandardspektren die Reflexionswerte der Wellenlédnge 9.615 pm (durchgezogen) und 11.507 pum (strich-
punktiert) gegeniiber der Messzeit aufgetragen (Abb. 5.2). Aus dieser Abbildung ist zu entnehmen, dass der
Reflexionsverlauf iiber der Zeit nicht stabil ist. Die Abbildung zeigt auch, dass diese Reflexionsunterschiede
innerhalb der einzelnen Spektren, und damit auch die spektralen Charakteristiken, nahezu unveréindert blei-
ben. Fiir eine quantitative Analyse der Mineralspektren muss untersucht werden, inwieweit die nicht linearen
spektralen Variationen des Goldstandards mineralspezifische Spektralmerkmale beeinflussen. Dazu wurden
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18 Feldspatspektren ausgewdhlt und jedes dieser Spektren in 15 unterschiedliche Reflexionsspektren relativ
zu den variierenden Goldstandardspektren umgerechnet. Somit standen 270 Feldspatspektren mit entspre-
chenden Variationen in ihren spektralen Verldufen zur Verfligung. Die Quantifizierung der Einfliisse des vari-
ierenden Goldstandards auf die spektralen Merkmale erfolgte in zwei Schritten. Im ersten Schritt wurden
Spektralmerkmale definiert, die in sinnvoller Korrelation mit dem Anorthitgehalt in Mol% der Feldspéte ste-
hen. Dazu wurde ein neues Verfahren angewendet (Kapitel 5.3.2), das diese Definition und deren Extraktion
automatisiert. Trotz der hohen Variationen der Spektralmerkmale konnte der Anorthitgehalt der Minerale mit
Koeffizienten zwischen 0.8 - 0.9 korreliert werden. Dieses Ergebnis beweist, dass die Instabilitdt des
Goldstandards durch das Messinstrument einen geringen Einfluss auf Verdnderungen der Spektralmerkmale
ausiibt.
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Abb. 5.2: Reflexionsverhalten der Wellenldngen 9.615 um (durchgezo-
gen)und 11.507 um (strichpunktiert) fiir die 15 Goldspektren gegen
die Messzeit

Im zweiten Schritt dieser Untersuchung erfolgte die Quantifizierung des Einflusses der
Goldstandardvariationen auf die Spektralmerkmale. Um den gro3tmdéglichen Einfluss quantitativ zu erfassen,
mussten fiir jedes Merkmal der Feldspatspektren die Extremwerte bestimmt werden. Dazu wurden jeweils fiir
die 18 Feldspatspektren, aus ihren entsprechenden 15 Variationen, die Minimal-, Maximal- und Mittelwerte
bestimmt. Diese Extremwerte wurden erneut mit dem Anorthitgehalt in Beziehung gesetzt. Abbildung 5.3
zeigt die Regressionsgeraden mit den Korrelationskoeffizienten fiir die drei Spektralmerkmale (a. Verhiltnis,
b. Polynom 2. Grades und c. Fldche). Auch bei dieser Analyse wurden Korrelationskoeffizienten von um die
0.9 bestimmt. Tabelle 5.1 fiihrt die Werte fiir die Regressionsgeraden und den maximalen Fehler fiir die
Ableitung des Anorthitgehalts in Mol% der drei Merkmale auf. Dabei liegt der hochste Fehler bei +3 %. Mit
diesem Ergebnis wird gezeigt, dass trotz der spektralen Variationen die Auswertung der Spektren durch

Tabelle 5.1: Werte der Regressionsgeraden und der Fehler fiir die Einfliisse
der Messinstrumenteninstabilitdt auf spektrale Merkmale

Offset Gain

min max min max Max Fehler
Flache
(10,270-10,750um) 34,735 32,985 28,414 29,331 2,8504
Ratio
(9,192/11,248um) 129,8 129,8 170,75 168,99 1,936
Polynom 2. Grades
(9,671-11,990um) 31,269 29,782| 2,00E+06| 2,00E+06 1,487
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Abb. 5.3: Regressionsgeraden der Min. und Max.-Werte von den Feldspatspektren beziiglich der Verdnderung aufgrund der
Instabilitditen des Goldstandards - a) Verhdltnis der Wellenldngen 9.191/11.248, b) Polynom 2. Grades der Wellenldngen
9.671-11.990 um und c) Flichenanteil der Wellenlingen 10.277-10.752 pum)

bestimmte Merkmale gering beeinflusst wird. Dieser geringe Einfluss ist moglicherweise auf die hohe Anzahl
von Spektren zuriickzufiihren. Dadurch, dass die Variationen des Goldstandards unsystematisch sind, werden
die entstehenden Ungenauigkeiten durch die hohe Anzahl an Einzelspektren gemittelt und dementsprechend
minimiert. Somit liegen die Ungenauigkeiten, die durch die spektrale Instabilitdt des Gerdts entstehen, in
einem akzeptablen Bereich. Eine quantitative Analyse von Kristallen mittels ihrer spektralen Charakteristiken
bzw. ihrer spektralen Merkmale ist damit durchfiihrbar. Die Genauigkeit ist vergleichbar zu der der
Mikrosondenanalysen.

5.2.3 Spektrale Homogenitit innerhalb einzelner Kristalle

Die in dem folgenden Kapitel der spektralen Mineralanalyse verwendeten Spektren basieren auf einer Vielzahl
von einzelnen Kristallspektren. Bedingt durch den limitierten Messbereich der Mikrosonden wurde jeweils ein
begrenzter Bereich innerhalb eines Kristalls spektral gemessen. Die gesamte Spektralerfassung einzelner
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Kristallkdrner im Gesteinsdiinnschliff erfolgte nicht, da sonst die direkte Verbindung zu den chemisch-mine-
ralogischen Validationsdaten nicht mehr gewdihrleistet werden konnte. Deswegen ist das Ziel dieser
Untersuchung zu analysieren, inwieweit ein definierter Bereich und das entsprechende Spektrum eines
Kristalls reprisentativ fiir den gesamten Kristall ist. Dazu wurden mehrere Feldspatkristalle ausgewdhlt und
fiir jedes Kristall ein so genannter ,,Line Scan‘ durchgefiihrt. Bei diesem Line Scan wird eine Linie innerhalb
eines Kristalls definiert. Entlang dieser Linie werden in bestimmten Abstéinden Spektren gemessen, ohne die
Bereiche der Einzelmessungen zu iiberlappen.

Abbildung 5.4a zeigt ein Mittelwertspektrum eines Alkalifeldspats einer oben beschriebenen Messreihe mit
einer maximalen Standardabweichung bei der Wellenldnge 8.44 pm von £0.03. Es ist deutlich zu erkennen,
dass die Positionen der Emissionsminima bei 8.69 um, 9 pm und 9.55 pum stabil bleiben und sich die
Intensitéiten der Emissivititswerte geringfiigig indern. Diese Variationen lassen sich durch geringe Anderun-
gen der chemischen Zusammensetzung oder durch geringfiigige Inhomogenititen des Kristalls erkldren und
spiegeln die natiirlichen Variationen von Mineralen wider. Gleiche Ergebnisse wurden auch fiir ein
Oligoklaskristall erzielt (Abb. 5.4b). In diesem Fall betrdgt die maximale Standardabweichung vom
Mittelwertspektrum bei der Wellenldnge 9.45 pm +0.04. Dieser Wert ist ausreichend niedrig, da die wesentli-
che Charakteristik des Spektrums nicht deutlich variiert und die Standardabweichungen an dem entscheiden-
den Emissionsminimum (bei 9.87 pm) nicht grofler als +0.01 ist.
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Abb. 5.4: Spektrale Stabilitdit innerhalb eines a) Alkalifeldspats und b) Oligoklaskristalls. Mittelwertspektrum aus acht Ein-
zelmessungen (durchgezogen) mit einer Standardabweichung (strichpunktiert)

Diese Untersuchung zeigt, dass trotz natiirlicher Variationen, die innerhalb eines Kristalls auftreten konnen,
die spektrale Charakteristik konstant bleibt. Die geringen Unterschiede in den Intensitdten charakteristischer
Spektralmerkmale konnen vernachldssigt werden. Sie beeinflussen weder die Positionen noch die
Auspragungen der betrachteten Merkmale. Damit wird angenommen, dass ein bestimmter gemessener
Bereich innerhalb eines Kristalls reprasentativ fiir den gesamten Kristall ist.

5.2.4 Einfluss der Kristallorientierung im Diinnschliff auf die spektrale
Charakteristik

Nachdem die spektrale Homogenitédt innerhalb eines Kristalls untersucht wurde, wird in einer weiteren
Analyse der Einfluss des Kristallgitters und damit die Orientierung der Kristalle auf das spektrale Verhalten
untersucht. Diese Analyse wird als notwendig erachtet, da den Mineralmessungen eine bidirektionale
Messgeometrie zu Grunde liegt und somit eine richtungsabhéngige Anregung von Schwingungen der Si,Al-
Tetraeder in Bezug auf die Orientierung des Kristallgitters zu erwarten ist. Um dies zu analysieren und zu
quantifizieren, wurden flinf verschiedene homogen erscheinende Kristalle ausgewihlt und jeweils ein
bestimmter Bereich innerhalb dieser Kristalle markiert. Fiir jedes dieser Kristalle wurde eine Messreihe durch-
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geflihrt, bei der acht Messungen mit verschiedenen Orientierungen des Kristalls (Rotation des Kristalls um
jeweils 45°) in Bezug zur ersten Messung erfolgte. Abbildung 5.5a zeigt am Beispiel eines Albitkristalls acht
Spektren mit den Orientierungen von 0 - 360°, wobei das untere Spektrum den Beginn der Messungen bei 45°
zeigt und das obere Spektrum das Ende der Messreihe bei 360 bzw. 0° markiert. Zur besseren Ubersicht sind
die Spektren mit einem vertikalen Versatz priasentiert. Bei der Betrachtung der einzelnen Spektren ist deutlich
zu erkennen, dass die spektralen Hauptmerkmale (> 9.0 um) sich konstant verhalten und keine Variationen in
ihrer Charakteristik aufweisen (Abb. 5.5b). Nur der Bereich zwischen 8.2 bis 8.8 um zeigt deutliche spektra-
le Variationen. Mit einer Standardabweichung von 0.5 vom Mittelwert ist dieser Bereich hinsichtlich der
Orientierung des Kristalls spektral als nicht stabil zu betrachten.
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Abb. 5.5: Spektrale Variationen eines Albitkristalls in Abhdngigkeit von der Orientierung im Diinnschliff gegentiiber der
Messgeometrie. a) Acht Albitspektren in 45° Schritten gemessen. Zur Verdeutlichung mit einem vertikalen Versatz dargestellt. b)
Das Mittelwertspektrum aus (a) mit einer Standardabweichung zur Darstellung der spektralen Variationen. c) bis f) Darstellung
gleicher Spektren mit ihrer Messorientierung.
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Bei genauerer Betrachtung dieser Inkonsistenz innerhalb der Messreihe kdnnen einzelne Paare gebildet wer-
den, die im instabilen Wellenldngenbereich gleiche spektrale Charakteristiken aufweisen (Abb. 5.5¢ - 5.51).
Werden dazu die Winkel der Diinnschlifforientierungen betrachtet, wird eine Systematik in der spektralen
Variation zwischen 8.2 - 8.8 um deutlich. Die Messung mit 45° zeigt die gleiche Charakteristik wie die bei
225°. Dies gilt beispielsweise auch fiir die Spektren gemessen bei 180 und 360°. Dieses Verhalten ist bedingt
durch die Symmetrieverhéltnisse des Kristallgitters, da eine Rotation um 180° das gleiche Signal zur Folge
hat. Somit konnen diese Variationen zwischen 8.2 - 8.8 um auf das Kristallgitter zuriickgefiihrt werden. Die
geringen Unterschiede in den Emissivititswerten (wie z.B. bei Abb. 5.5d) sind auf die nicht ganz exakte
Rotation zuriickzufiihren, da der Objekttisch des Mikroskops keine Moglichkeit einer rastergesteuerten
Drehung bietet und sie deswegen manuell durchgefiihrt wurde. Die Analyse der weiteren vier Kristalle
(Orthoklas und weitere Plagioklase) zeigte dasselbe spektrale Verhalten, wie bei den hier vorgestellten
Spektren.

Diese Analyse zeigt, dass die Orientierung des Kristalls im Diinnschliff einen Einfluss auf die spektrale
Charakteristik des Kristalls ausiibt. Dieser Einfluss ist auf den kurzen Wellenldngenbereich von 8.2 - 8.8 um
begrenzt. Fiir die folgenden Analysen ist deswegen dieser Wellenldngenbereich ungeeignet, da dessen
Einbeziehung fiir quantitative Aussagen zu erheblichen Ungenauigkeiten fithrt. Die spektralen
Hauptmerkmale ab 8.9 pm bis 14 um (wie z.B. Albit) bleiben jedoch konstant, so dass in den weiteren
Untersuchungen dieser Bereich verwendet wird.

5.2.5 Akquisition der Mineralspektren fiir die quantitative Mineralanalyse

Um eine Technik zur Quantifizierung der chemischen Zusammensetzung bzw. der Mischkristallzusammen-
setzung von Mineralen mittels ihrer spektralen Signatur zu entwickeln, muss fiir die Untersuchungen eine aus-
reichende Anzahl an Kristallen ausgewéhlt werden. Die Vorgehensweise dazu ist fiir alle Minerale gleich und
wird im Folgenden in den einzelnen Schritten kurz beschrieben.

Mit Hilfe von polarisationsmikroskopischen Methoden erfolgt zu Beginn die Auswahl der verschiedenen
Kristalle und deren Identifizierung. Diese werden anschlieBend zur Markierung der genauen Messbereiche
fotografiert (Abb. 5.6). Anhand dieser Fotos wird gewéhrleistet, dass die Messbereiche fiir die weiteren
Untersuchungen wie zum Beispiel die Mikrosondenanalysen und Spektralmessungen, reproduziert werden
konnen und somit eine direkte Verbindung zwischen chemischer Zusammensetzung und Spektrum ermdglicht
wird. Die Auswahl der Kristalle erfolgt nach folgenden Kriterien.

* Ein Kristall muss reprisentativ fiir ein Mineral sein.

* Ein Kristall muss eine ausreichende Grofe aufweisen, damit keine Beeinflussung der Messung
durch benachbarte Kristalle erfolgt.

* Ein Kristall muss homogene Bereiche ohne Stérungen durch Risse oder Alterationen zeigen.

* Messungen entmischter Kristalle (Perthit) mit moglichst groBer Apertur um das gesamte Kristall
zu erfassen

Um einen Uberblick iiber die spektralen Charakteristiken der einzelnen Kristalle zu erreichen, wurden
zunichst Reinkristalle bzw. Bereiche ohne Inhomogenititen ausgewidhlt. Dies bedeutet, es wurden nur
Bereiche markiert und untersucht, die représentativ fiir den Kristall erschienen und nicht durch Einschliisse,
Alterationen oder Briiche beeinflusst waren. Ein weiteres Kriterium war ein ausreichender Abstand zu benach-
barten Kristallen. Damit wurde der spektrale Einfluss der Nachbarkristalle auf das zu untersuchende Kristall
vermieden. Dieser Ansatz ermoglichte die Beurteilung, inwieweit die Spektralmerkmale direkt auf das Kristall
zuriickzufiihren sind und nicht aufgrund von Mineralinhomogenititen auftraten. Die Untersuchung der
Reinkristalle diente der Entwicklung einer Quantifizierungsmethode unter Idealbedingungen. Sie bildet auch
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die Grundlage zu weiterfiihrenden Analysen beziiglich des Spektralverhaltens alterierter bzw. inhomogener
Kristalle bzw. Minerale.

In einem weiteren Ansatz wurden die alterierten bzw. inhomogenen Kristalle untersucht. Dies wurde als not-
wendig erachtet, da das Gestein des Mt. Timna stark verwittert und die Minerale teils stark alteriert sind. Um
den Einfluss dieser Alterationen auf den spektralen Verlauf der Kristalle zu ermitteln, wurden verschiedene
Kristalle ausgewdhlt und diesbeziiglich analysiert. Die am héufigsten auftretende Alteration ist die
Serizitisierung. Sie ist beim Grofteil der untersuchten Feldspite auf den Kernbereich beschrénkt.

Abb. 5.6: Diinnschlifffoto eines Monzodiorites. Das dominierende Mineral ist ein Oligoklas
mit Alterationserscheinungen. Anhand dieser Art von Photos wurden die einzelnen
Messbereiche markiert.

5.3 Quantitative Spektralanalysen silikatischer Minerale

Die Analyse von Spektraldaten hat in der Fernerkundung hinsichtlich geologischer Untersuchungen eine
groB3e Bedeutung. Sie erlaubt Aussagen iiber die Zusammensetzung verschiedenster Gesteinskorper aufgrund
ihrer spektralen Informationen. In diesem Teil der Arbeit wird die Quantifizierung der stofflichen
Zusammensetzung silikatischer Minerale anhand ihrer spezifischen Spektralmerkmale in Korrelation mit
ihren chemischen Bestandteilen bzw. Mischkristallzusammensetzungen durchgefiihrt und vorgestellt.

Silikatische Minerale zeigen eine hohe natiirliche Variation in ihrer chemischen Zusammensetzung bzw. in der
Zusammensetzung ihrer Mischkristalle (Kapitel 2), die nicht nur in den unterschiedlichen Mineralgruppen zu
beobachten ist, sondern auch innerhalb einzelner Minerale auftritt wie zum Beispiel bei den Feldspéten und
den Pyroxenen. In Kapitel 4.2 wurde bereits auf die Ursachen der Spektralmerkmale eingegangen.
Dementsprechend konnen fiir die einzelnen Minerale hohe spektrale Variationen erwartet werden. Im folgen-
den Kapitel soll auf der Basis von ca. 1800 Kristallspektren der Gesteinsproben des Mt. Timna die spektrale
Identifizierung und Quantifizierung der chemischen Zusammensetzung bzw. Mischkristallzusammensetzung
der hauptgesteinsbildenden Minerale durchgefithrt werden. Dies umfasst im Wesentlichen die beiden
Feldspatgruppen (Alkali- und Plagioklasfeldspédte), die Pyroxene, die Amphibole und die Olivine. Quarz,
Glimmer, Chlorit, Serpentinminerale und akzessorische Bestandteile (Apatit, Titanit etc.) wurden ebenfalls
spektral erfasst. Eine quantitative Spektralanalyse ihrer chemischen Bestandteile bzw. Mischkristallzusam-
mensetzungen ist jedoch nicht Gegenstand dieser Untersuchung.
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Fiir eine quantitative Untersuchung der Minerale muss in einem ersten Schritt deren spektrale Variationsbreite
untersucht werden. In einem zweiten Schritt erfolgt die Extraktion mineralspezifischer Spektralmerkmale.
Diese Merkmale miissen eine Aussage iiber die chemischen Bestandteile bzw. Mischkristallzusam-
mensetzungen des betrachteten Minerals erlauben. Sind entsprechende Merkmale extrahiert, werden diese
anschlieBend mit den chemisch-mineralogischen Parametern, aus der quantitativen Referenzanalytik (Kapitel
5.2), in Korrelation gesetzt. Die letzten beiden Schritte werden durch eine neu entwickelte Technik automati-
siert, die sowohl fiir Labor- als auch fiir Fernerkundungsdaten geeignet ist. Im Folgenden wird zunéchst auf
die spektralen Variationen der Minerale des Mt Timna eingegangen, anschlieBend die Technik zur
Korrelationsanalyse erldutert und die Ergebnisse der Korrelationsanalysen priasentiert. Zuerst wird die Gruppe
der Feldspite beschrieben, als zweites werden die Pyroxene vorgestellt, als drittes die Amphibole, als viertes
die Olivine und zuletzt der Quarz sowie die Akzessorien behandelt.

5.3.1 Spektrale Variationen der Minerale des Mt. Timna

Um die spektralen Variationen der einzelnen Mineralgruppen erfassen zu konnen, erfolgte eine visuelle
Analyse der einzelnen Kristallspektren. Dabei wurden fiir jede Gruppe die entsprechenden
Reinkristallspektren in spektrale Bibliotheken zusammengefasst. Fiir die Gruppe der Plagioklasspektren ent-
hielt die Bibliothek beispielsweise etwa 250 Spektren.

Die visuelle Interpretation dieser Spektren zeigte, dass innerhalb einzelner Minerale (z.B. Oligoklas) deutli-
che Variationen zwischen den einzelnen Kristallspektren auftreten. Bei der weiteren Analyse konnte keine
Systematik in den Verdnderungen der spektralen Charakteristiken erkannt werden, die in einem direkten
Zusammenhang mit den chemischen Zusammensetzungen gebracht werden konnten. Zuriickzufiihren ist dies
auf unsystematische Messgenauigkeiten durch Kristallorientierung, Instrumenteninstabilititen und Anderun-
gen in der chemischen Zusammensetzung der einzelnen Kristalle. Aus diesem Grund wurden die umfangrei-
chen Spektraldatensdtze der einzelnen Mineralgruppen in weitere Spektralgruppen unterteilt. Die Auswahl der
einzelnen Spektren und deren Zuweisung in eine Gruppe erfolgte anhand der spektralen Charakteristik und
der Kenntnis des Minerals (Mikroskopie). Auswahlkriterien dazu waren zum Beispiel die Positionen und
Intensitidten der Emissionsminima und deren spektrale Formen (z.B Existenz von so genannten
Doppelminima). Als weitere Kriterien zur Unterteilung dienten die Flankenformen der Hauptmerkmale.
Konnten alle Spektren einer Bibliothek den unterschiedlichen Gruppen zugewiesen werden, erfolgte die
Berechnung des Mittelwertspektrums der jeweiligen Gruppe sowie die Berechnung der mittleren chemischen
Zusammensetzung. Durch die Mittelwertberechnung werden mineralunspezifische spektrale Variationen
minimiert, die durch Rauschen, Verunreinigung der Minerale oder Geréteinstabilititen entstehen, so dass das
Mittelwertspektrum ein représentatives Mineralspektrum darstellt.

Die gemittelten Spektren der einzelnen Gruppen wurden anschliefend mit Spektren bestehender
Spektralbibliotheken der John Hopkins University (JHU) und der Arizona State University (ASU) verglichen.
Eine Auswahl der gemittelten Spektren im Vergleich zu Spektren der ASU Spektralbibliothek sind in
Abbildung 5.7 dargestellt. Die mit dem TIR Mikroskop gemessenen Spektren zeigen in ihrer Charakteristik
eine hohe Ubereinstimmung mit den Emissionsspektren. Unterschiede treten jedoch in den ,,absoluten®
Werten auf. Diese Unterschiede sind auf die Messmethode mit dem TIR-Mikroskop zuriickzufiihren, da bei
der Messgeometrie in Kombination mit einer sehr glatten Oberfliche sowie bei dem betrachteten
Wellenldngenbereich die Oberfldchenreflexion absolut dominierend ist und somit die Spektren stirkere
Intensitdten aufweisen.

Des Weiteren zeigt dieser Vergleich, dass die spektralen Variationen durch die Mittelwertbildung minimiert
werden konnten, ohne dabei die wesentlichen mineralspezifischen Informationen zu verlieren. Ein
Mittelwertspektrum prisentiert somit den charakteristischen Spektralverlauf der jeweiligen Gruppe eines
Minerals. Auf dieser Basis wurde fiir die silikatischen gesteinsbildenden Minerale jeweils ein spektraler
Datensatz generiert, der flir die quantitative Mineralanalyse verwendet werden kann. Dazu miissen in einem
zweiten Schritt die mineralspezifischen Spektralmerkmale erfasst und extrahiert werden. Dies wird im folgen-
den Abschnitt erldutert.
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Abb. 5.7: Vergleich von Emissionsspektren silikatischer Minerale der a) ASU Spektralbibliothek mit den b) TIR-
Mikroskop gemessenen Spektren dieser Arbeit (Minerale in Reihenfolge von oben nach unten: Mg-Hornblende, Enstatit,
Labradorit, Andesin, Albit, Perthit und Quarz)

5.3.2 Kombinierte Methode zur automatischen Erfassung spektraler Merkmale
und deren Korrelation mit chemisch-mineralogischen Parametern

Die spektralen Charakteristiken einzelner Kristalle beinhalten relevante und nicht relevante Informationen.
Bei einer Analyse der Spektren kdnnen dabei die nicht relevanten Informationen zu Ungenauigkeiten und zu
fehlerbehafteten Ergebnissen fithren. Deswegen ist beispielsweise bei einer Analyse zur Quantifizierung von
Mischkristallanteilen die Verwendung des gesamten Mineralspektrums nicht sinnvoll. Es ist notwendig, die
spektrale Analyse auf bestimmte Bereiche eines Spektrums zu beschrianken, die zum Beispiel in Korrelation
mit der Zusammensetzung des Minerals stehen. Diese Bereiche werden beispielsweise als Mittelwerte oder
Verhiltnisse der Spektralwerte extrahiert und als mineralspezifische Spektralmerkmale bezeichnet. Die
Extraktion der mineralspezifischen Spektralmerkmale erfolgte zunéchst in dieser Arbeit durch die manuelle
Auswahl verschiedener Wellenldngen. Durch die spektrale Auflosung der Spektren ist dabei eine unendliche
Anzahl von Kombinationen zur Extraktion mdglich. Diese sind jedoch manuell nicht zu erfassen und erlau-
ben somit nur eine beschrinkte Auswahl von Merkmalen. Deswegen konzentrierte sich die Auswahl von
Spektralmerkmalen auf bestimmte Kanéle und Kanalkombinationen aus der bestehenden Literatur (z.B. Lyon,
1962, 1964 und SALISBURY ET AL., 1991). Diese Merkmale zeigten jedoch keine zufrieden stellenden
Korrelationsergebnisse fiir die chemische Zusammensetzung der Minerale des Mt. Timna.

Aus diesem Grund wurde eine neue Methode entwickelt, die die Analyse der Spektren hinsichtlich mineral-
spezifischer Merkmale automatisiert. Diese Methode extrahiert automatisch die maximale Anzahl von
Merkmalen innerhalb eines Spektrums und setzt diese direkt mit den chemisch-mineralogischen
Referenzdaten in Bezichung. Dazu wird fiir jedes dieser Merkmale die Regressionsgerade zwischen dem
Merkmalswert und den Referenzdaten berechnet sowie der Korrelationskoeffizient bestimmt. Sind alle
Korrelationen berechnet, fithrt die Methode eine Bewertung der Ergebnisse durch und bestimmt die besten
Spektralmerkmale mit ihren Korrelationskoeffizienten. Die dafiir notwendigen Programmierarbeiten wurden
von Dr. Karl Segl (GFZ) durchgefiihrt. Dies gilt auch fiir die Methode zur Entmischung in Kapitel 6.
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Bevor dieses neue Verfahren auf eine Spektralbibliothek angewendet werden kann, miissen fiir die automati-
sche Extraktion und Korrelation folgende Eingabeparameter definiert werden:

* Das maximale Wellenlédngenintervall, das zur Bestimmung eines Spektralmerkmals ver-
wendet werden kann

* Auswahl der verschiedenen Merkmalstypen

* Auswahl der Regressionsfunktion (Gerade oder Polynom 1. oder 2. Grades)

* Der Schwellwert, um den Abstand zwischen benachbarten Intervallen zu bestimmen, damit
dicht beieinander liegende Intervalle fiir die Bewertung der Korrelationskoeffizienten aus-
geschlossen werden.

* Die Ergebnisanzahl fiir die Ausgabe der besten Korrelationsergebnisse.

Die Extraktions- und Korrelations-Methode wird in drei Schritte unterteilt. Im ersten Schritt wird fiir jedes
Spektrum eine hohe Anzahl von Merkmalen bestimmt. Dazu werden alle moglichen Wellenldngenintervalle
gebildet. Innerhalb dieser Intervalle werden anschlieBend folgende Merkmalstypen berechnet und in
Abbildung 5.8 schematisch dargestellt.

* Mittelwert - der arithmetische Mittelwert innerhalb des Intervalls

* Standardabweichungen - die Standardabweichung analog bestimmt zum zuvor berechneten
Mittelwert

* Verhiltnis - das Verhiltnis zwischen zwei Kanélen, das jeweils durch den ersten und den
letzten Kanal eines Intervalls gebildet wird

* Flache - die Fliache eines Spektralmerkmals wird aus den beiden Intervallgrenzen, einer
Verbindungslinie zwischen diesen Punkten und dem spektralen Verlauf gebildet. Dadurch
konnen negative und positive Werte berechnet werden, die sich gegenseitig auftheben

* Bandentiefen - die Bandentiefe wird in Anlehnung an die Methode von CLARK UND ROUSCH
(1984) bestimmt. Sie wird aus dem Minimum innerhalb des Intervalls und der
Verbindungslinie zwischen den Intervallgrenzen an der gleichen Position berechnet.

* Max/Min Wert - bestimmt die Wellenldngen, bei denen ein Extremwert auftritt

* Polynomanpassungen 1. oder 2. Grades - die Polynomanpassung beschreibt die spektale
Charakteristik eines Intervalls mit einer Polynomfunktion. Dabei definieren die
Polynomkoeffizienten die spektrale Charakteristik. PO bestimmt den Offset, P1 die
Steigung und P2 die Kriimmung des Polynoms.

Die Automatisierung der Merkmalsextraktion bietet den Vorteil, dass jedes Spektrum auf geringste
Unterschiede untersucht werden kann. Die Intervallbildung beginnt mit den ersten beiden Kanilen eines
Spektrums. Sind alle mdglichen Spektralmerkmale berechnet, die aus diesen beiden Kanilen gebildet werden
konnen, wird das Intervall um einen Kanal erweitert. Dies wird so hdufig durchgefiihrt, bis die maximale
IntervallgroBe erreicht ist. AnschlieBend wird der Prozess mit dem zweiten und dritten Kanal wiederholt und
so lange fortgesetzt, bis auch hier die maximale IntervallgroBe erreicht wird. Das Verfahren wird so lange wie-
derholt, bis das gesamte Spektrum hinreichend erfasst ist. Mit diesem Ansatz wurden bis zu 86700
Spektralmerkmale fiir jedes Spektrum berechnet und zur weiteren Analyse bereitgestellt.
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Abb. 5.8: Schematische
Darstellung zur Extraktion
spektraler Merkmale am
Beispiel eines einfachen
Spektralverlaufs

In einem zweiten Schritt wird jedes berechnete Spektralmerkmal mit den Referenzdaten auf der Basis einer
linearen Regression korreliert. Als Referenzdaten dienten in dieser Arbeit die Mol%-Gehalte der
Mischkristallanteile und die Gewichtsprozentanteile (Gew.%-Anteile) von Elementen der einzelnen Minerale.
Die automatisierte Korrelationsanalyse generiert fiir jedes Spektralmerkmal mit dem entsprechenden
Referenzparameter eine Regressionsgerade und berechnet darauf den Korrelationskoeffizienten.

Der dritte und letzte Schritt ist die automatisierte Bewertung der Korrelationskoeftizienten. Dazu listet die
Methode die einzelnen Merkmale mit ihren Koeffizienten nach der Wertigkeit auf. Das erste
Bewertungsergebnis war nicht zufrieden stellend. Bei der Auflistung der besten Ergebnisse war zu erkennen,
dass die aufgefiihrten Spektralmerkmale eng beieinander lagen bzw. die Intervalle nur um ein bis zwei Kanéle
variierten. Dies bedeutet, dass die verwendeten Merkmale stark korrelieren und dadurch fiir eine Analyse kei-
nen Informationsgewinn bedeuten. Um aber Merkmale zu extrahieren, die unkorreliert sind, war es notwen-
dig einen Schwellwert in die Methode einzufiithren. Dieser Wert bestimmt die Kanalanzahl, mit der zwei
Intevalle mindestens verschoben sein miissen um als unabhingig zu gelten. Ein Wert von 30 bis 50 Kanilen
als Schwellwert bot in dieser Arbeit eine sinnvolle Distanz zwischen den Spektralmerkmalen und erméglich-
te dadurch eine sinnvolle Analyse der Merkmale.

5.3.3 Quantitative Analyse der Feldspite

5.3.3.1 Allgemeine Einfiithrung zu den Feldspéten

Feldspite sind die haufigsten Minerale in der uns zugénglichen Erdkruste und bilden einen Anteil von nahe-
zu 60 Vol.% (MATTHES, 1993). Sie sind in den meisten magmatischen, sedimentiren oder metamorphen
Gesteinen zu finden. Unter anderem werden granitoide Gesteinskomplexe im Wesentlichen von den
Mineralen der Feldspatgruppen aufgebaut. Fiir eine petrologische Untersuchung solcher Komplexe, zu denen
auch der Mt. Timna gehort, ist deswegen eine genaue Analyse der Feldspite von Bedeutung.
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Feldspéte sind sehr gut zu unterscheiden und bilden deswegen die Grundlage zur Klassifizierung granitoider
Gesteine. Zu ihrer Bestimmung werden sowohl optische Methoden wie die Polarisationsmikroskopie als auch
physiko-chemische Methoden wie die RDA und RFA genutzt. Die TIR-Spektroskopie kann diese Methoden
unterstiitzen oder auch teilweise ersetzen. Dazu wurden vielféltige Untersuchungen an den Feldspéten unter
Verwendung von absorptions-, reflexions-, und emissionsspektroskopischen Methoden durchgefiihrt (LyoN
1965, HUNT UND LOGAN, 1972; NASH UND SALISBURY, 1991; RUFF , 1998; CHRISTENSEN ET AL., 2000). Deren
Ergebnisse beschreiben, dass die spektralen Merkmale der Feldspite alle hohe Ubereinstimmungen zeigen, da
diesen Methoden die atomaren und molekularen Schwingungszustinde zugrunde liegen.

5.3.3.2 Aufbau von Feldspéiten

Die Feldspite sind die am meisten untersuchten und gehoren zu den komplexesten Mineralen. Basierend auf
die zusammenfassende Darstellung der Feldspite in RiBBE (1983) wird im Folgenden ein kurzer Uberblick
iiber die chemische Zusammensetzung und die Struktur der Feldspite gegeben.

Chemische Zusammensetzung der Feldspiite

Die Feldspite werden den Geriistsilikaten (Tektosilikaten) zugeordnet. Dabei bilden die Si-Atome und die Al-
Atome mit den O-Atomen SiO, oder AlO, Tetraeder. Es entstehen dadurch viergliedrige Ringe, die sich ihre
Ecken mit den benachbarten Ringen teilen. Dadurch entsteht das namengebende Silikatgeriist. Als Kationen
werden hauptséchlich K, Na und Ca eingebaut. Sehr selten sind Ba und Sr zu finden. Diese Kationen sind an
die tetraedischen O und an irreguldre Hohlraume innerhalb des Tetraedergitters gebunden. Aufgrund der ein-
gebauten Kationen éndert sich das Ladungsniveau des Gitters, so dass das SiO, zu AlO, Verhéltnis beeinflusst
wird. Bei den Feldspéten die K einbauen, wie zum Beispiel beim Orthoklas, ist ein Si/Al-Verhéltnis von 3:1
zu beobachten. Bei dem Einbau von Ca ergibt sich ein Verhiltnis von 2:1. Ein Austausch der Kationen erfolgt
bei hohen Temperaturen, so dass eine liickenlose Mischreihe zwischen den Na und Ca Feldspaten moglich ist.
Dies gilt auch fiir die K und Na Feldspéte. Bei niedrigeren Temperaturen nimmt die Entstehung so genannter
entmischter Minerale zu. Das heifit zwei Mineralphasen kommen nebeneinander in einem Kristall vor. Eine
liickenlose Mischreihe zwischen Ca und K Feldspiten existiert nicht. Dies ist auf die deutlich unterschiedli-
chen Radien der beiden Kationen zuriickzufiihren. Es wird in diesem Fall auch von einer Mischungsliicke
gesprochen.

Kristallstruktur der Feldspite

Die Struktur der Feldspéte wird durch die Anordnung der Si-Al Tetraeder bestimmt. Bei der Entstehung unter
niedrigen Temperaturen ist die Struktur der Feldspédte mit einer C1 Symmetrie triklin. Diese geringe
Symmetrie ist auf einen langsamen Abkiihlungsprozess von der Schmelze zuriickzufiihren und hat eine
Verzerrung der Geriiststruktur zur Folge. Beispiele fiir trikline Alkalifeldspéte sind der Albit und der
Mikroklin. Keine Verzerrung und somit eine hohere Symmetrie erfolgt bei einer schnellen Abkiihlung bevor
das Niedrigtemperaturstadium erreicht ist und fiihrt zu einer monoklinen Symmetrie (C2/m) wie zum Beispiel
beim Sanidin. Die Ca-reichen Feldspite sind triklin und zeigen Symmetrien von C1, P1 bis T1. Diese hier kurz
vorgestellten Beschreibungen geben nur die gemittelten Strukturen der einzelnen Gruppen wieder. In der
Realitét sind die Strukturen wesentlich komplexer aufgebaut und kénnen bei RIBBE (1983) entnommen wer-
den.

Nomenklatur

Die Nomenklatur der Feldspéte richtet sich hauptsdchlich nach der Zusammensetzung und der Struktur der
Minerale. Die drei Hauptvertreter der Feldspite sind Anorthit (Ca[Al,Si,Oq]), Albit (Na[AlSi;Og]) und
Orthoklas (K[AISi,0;]). Sie bilden die Endglieder des Mischkristalldiagramms (Ternérsystem), mit dem die
Feldspéte beschrieben werden. Innerhalb dieses Diagramms werden zwei Mischreihen unterschieden. Die
Feldspite, die hauptséchlich die Na und Ca Kationen in ihr Gitter einbauen, werden aus den Endgliedern Albit
und Anorthit zusammengesetzt und heilen Plagioklase. Feldspéte, die K und Na einbauen, sind die
Alkalifeldspite und bestehen aus den Endgliedern Orthoklas und Albit (Abb 5.9a). Die Plagioklase bilden eine
lickenlose Mischkristallreihe und werden nach dem Anorthit-Anteil in Mol% unterschieden:
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* 0-10% An  Albit

* 10-30% An  Oligoklas
* 30-50% An  Andesin

* 50-70% An  Labradorit
* 70-90% An  Bytownit
* 90-100 %An  Anorthit

Liickenlose Mischbarkeit bei den Alkalifeldspéten erfolgt nur bei hoheren Temperaturen (900 °C). In diesem
Fall ist das Gitter so stark geweitet, dass ein Austausch zwischen den unterschiedlich groen Na - K Ionen
erfolgen kann. Mit abnehmender Temperatur entmischen sich die Kristalle, so dass zwei Phasen nebeneinan-
der in einem Kristall vorliegen. Die Entmischungsminerale werden Perthit (Albitkristdllchen in Orthoklas)
oder Antiperthit (Orthoklaskristéllchen in Albit) genannt (Abb 5.9b). Die Hochtemperatur-Alkalifeldspéte
sind Sanidin, Anorthoklas, Albit und die Tieftemperaturvariante (600 °C) ist der Mikroklin. Eine
Mittelstellung zwischen Hoch- und Tieftemperaturformen der Alkalifeldspdte nimmt der Orthoklas ein
(MATTHES, 1993).

Orthoklas

Na - Orthoklas

+# Plagioklase —\ An
/7 N /
A L \\ L \\ L \
/ \ / \ / /
\Q|igoklas / RAngesin Lab(adori\ Byt\){/vnt'l northi
Ab L V2 Vi / An

Plagioklase

Abb. 5.9: Mischbarkeit im terndiren Feldspatsystem bei a) 900 °C und b) 600 °C nach MATTHES
(1993), a) Nomenklatur der Hochtemperatur-Alkalifeldspdte und der Plagioklasreihe, b)
Niedrigtemperatur-Alkalifeldspdte mit Mischungsliicke zwischen Or und Ab und perthitischer
und antiperthitischer Entmischung

5.3.3.3 TIR Spektroskopie der Feldspite

Erste Untersuchungen an Feldspéten mittels vibrationsspektroskopischer Methoden erfolgten in den S0Oer
Jahren (LAVES UND HAFNER, 1956). Die Beschreibung der Vibrationsmodi von Feldspiten anhand von TIR-
Absorptionsspektroskopie wurde von lisHI ET AL. (1971) durchgefiihrt. Zur genaueren spektroskopischen
Analysen von Alkalifeldspéten nutzten ZHANG ET AL. (1997) TIR-Absorptionstechniken. Des Weiteren vergli-
chen beispielsweise NASH UND SALISBURY (1992) TIR-Spektren von Plagioklaskristallen mit ihren Glédsern.
RUFF (1998) untersuchte mittels emissionsspektroskopischer Methoden die Gruppe der Feldspite hinsichtlich
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ihrer chemischen Bestandteile bzw. Mischkristallzusammensetzungen. Beispiele fiir TIR-Spektren von
Feldspéten zur qualitativen Erfassung geben SALSBURY ET AL. (1991) und CHRISTENSEN ET AL. (2000).

Fiir die spektrale Untersuchung der Feldspite dieser Arbeit wurden etwa 980 Spektren verschiedener Kristalle
gemessen. Drei Viertel dieser Spektren entfielen auf die Plagioklasfeldspiate und ein Drittel auf die
Alkalifeldspéte. Damit wurde eine Datengrundlage geschaffen, die eine hohe statistische Erfassung repriasen-
tativer Feldspatspektren ermoglicht.

Der erste Schritt der quantitativen Analyse ist die Beurteilung bzw. die visuelle Interpretation der Spektren
beziiglich ihrer Variationen und ihrer Identifikation. Abbildung 5.10 zeigt eine Auswahl verschiedener
Alkalifeldspat- und Plagioklasfeldspatspektren im Wellenlingenbereich von 8 - 14 pm (1250 - 715 cm™!). Bei
allen Spektren sind die deutlichen Reststrahlenbanden zwischen 8.3 - 11.1 um (1200 - 900 ¢cm™!) zu erken-
nen. Diese Merkmale sind auf Si-O Streckschwingungen und auf Al-O Streckschwingungen der SiO, bzw.
AlO, Tetraeder zuriickzuftihren (ISHI ET AL., 1971). Schwichere Merkmale sind zwischen 12 - 14 um (833 -
714 ¢cm') aufgrund von Si-Si und Si-Al(Si) Streckschwingungen zu sechen. Diese sind jedoch nur bei
Albitspektren deutlich sichtbar, wohingegen diese Merkmale beispielsweise beim Perthit nur schwach und
verzerrt zu erkennen sind.

Emissivitat (vertikal versetzt)

=
=

8 9 10 11 12 13 14

Wellenlange [um]

Abb. 5.10: Emissivitditsspektren von Alkalifeldspdten
und Plagioklasen.

Fiir die angewandte Fernerkundung sind Merkmale in einem Wellenldngenbereich > 14 pm von geringerer
Bedeutung. Aufgrund fehlender Transparenz der Atmosphére ab dieser Wellenlédnge konnen Thermalsensoren
diese Merkmale nicht mehr erfassen. Somit kdnnen sie auch nicht fiir analytische Zwecke in der
Fernerkundung genutzt werden. Aus Vollstindigkeitsgriinden werden sie aber kurz vorgestellt. Merkmale, die
aus O-Si(Al)-O Biegungsschwingungen resultieren, befinden sich in einem Wellenldngenbereich von 15 -
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18.5 um. Ebenso enthélt der in dieser Arbeit betrachtete Wellenlangenbereich keine Spektralmerkmale, die auf
den Einbau der Hauptkationen (wie z.B. K, Na oder Ca) zuriickzufiihren sind. Diese Merkmale resultieren aus
einer Kopplung zwischen den O-Si-O Biegungsschwingungen und den M-O (M = K, Na oder Ca)
Streckschwingungen und befinden sich jenseits der Wellenlinge von 18.5 um (540 cm'). Merkmale, die
direkt auf Kationenschwingungen zuriickzufiihren sind, existieren ab der Wellenldnge von 40 um (250 cm!).
Obwohl die direkten stoffabhéingigen Merkmale im Wellenldngenbereich zwischen 8 - 14 pm fehlen, ist eine
Differenzierung der einzelnen Minerale moglich. Zuriickzufiihren ist dies auf die Wechselwirkung zwischen
den Si- und Al-Tetraedern und ihren unterschiedlichen Kationenanteilen.

Die Feldspatspektren wurden, nach dem Prinzip im Kapitel 5.4.1, in einer Spektralbibliothek mit 18 Gruppen
fiir die Plagioklase und 14 Gruppen fiir die Alkalifeldspéte erfasst. Abbildung 5.11 stellt die reprdsentativen
Plagioklasspektren (vom Albit bis zum Labradorit) und Abbildung 5.12 die reprisentativen Alkalifeldspéte
(Orthoklas) dar. Die Mischkristallzusammensetzungen der einzelnen Spektren werden daneben im entspre-
chenden Ternédrsystem angezeigt. Bei den Plagioklasen ist eine deutliche Systematik im spektralen Verlauf zu
sehen. Abbildung 5.11 zeigt, wie sich das Hauptmerkmal um 9.6 - 10.5 um (1052 - 952 ¢m™!) mit zunehmen-
dem Anorthitgehalt verdndert. Des Weiteren ist zu erkennen, dass die Na-reichen Plagioklase (Albit und
Oligoklas) eine wesentlich stirkere Strukturierung des Hauptmerkmals aufweisen. Die genauere Betrachtung
der einzelnen Spektren zeigt, dass der Albit ein sehr schmales, starkes und ausgepréigtes Doppelmerkmal bei
9.60 und 9.90 um (1052 - 1010cm™) besitzt. Weitere Merkmale des Albits sind als vier schwichere Minima
zwischen 12.5 und 14 um (800 - 714 cm!) zu finden. Mit abnehmendem Na-Gehalt bzw. Albitanteil der
Plagioklase werden diese Merkmale schwicher, bis sie schlieBlich vollstdndig verloren gehen.

,I'J:abragb}’it
K . ’/. K
100 90 80 70 60 50 40
+ Ab Mol % An
C ] ] | 1 ] 1Y
8 9 10 1 12 13 14 Abb. 5.11: Emissionsspektren der Plagioklasserie und deren
Wellenlange [um] Position im Dreistoffdiagramm

Die Merkmale der Ca-reicheren Plagioklase sind hingegen flacher, breiter und weniger differenziert. Der Ca-
reichste Plagioklas in dieser Arbeit ist aufgrund der Probengrundlage der Labradorit. Deswegen ist eine
Beschreibung der sehr Ca-reichen Feldspite (Bytownit und Anorthit) in dieser Arbeit nicht moglich. Ein
Vergleich dieser Plagioklasreihe mit den Reihen bestehender Spektralbibliotheken bestitigt den beschriebe-
nen Trend der Hauptmerkmale, der sich bis zum Anorthit fortsetzt (SALISBURY ET AL., 1991 und RUFF, 1998).

Die Orthoklasspektren haben eine Gemeinsamkeit. Ihr absolutes Emissionsminimum befindet sich zwischen
9.46 - 9.57 um (1057 - 1045 cm™!) und damit in den kiirzeren Wellenléingen als die der Plagioklase. Abbildung
5.12 zeigt, dass trotz der Einteilung der Orthoklasspektren in einzelne Gruppen bei der visuellen Interpretation
keine direkte Systematik in den spektralen Variationen zu erkennen ist. Weitere schwéchere Emissionsminima
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liegen zwischen 8.54 - 8.76 pum (1171 - 1141 cm'). Die manuelle Auswahl charakteristischer
Spektralmerkmale zur Mineralbestimmung erscheint anhand dieser Spektren als schwer moglich, so dass eine
automatische Analyse notwendig ist.
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8 9 10 11 12 13 14 Abb. 5.12: Emissionsspektren der Alkalifeldspatserie und
Wellenlange [um] deren Position im Dreistoffdiagramm

5.3.3.4 Korrelationsanalyse der Plagioklasreihe

In diesem Teilkapitel werden die Korrelationsergebnisse der Plagioklasspektren vorgestellt. Abbildung 5.13
stellt die Spektren der Plagioklase sortiert nach dem Mol% An-Anteil dar. Zusétzlich sind die
Spektralmerkmale der hochsten Korrelationen beziiglich der Mischkristallanteile markiert, indem das jewei-
lige Spektralmerkmal durch schraffierte Fldchen, Punkte, Dreiecke oder Striche hervorgehoben wird. Die che-
mische Zusammensetzung der Minerale fiir die Korrelationsanalyse wird in Tabelle A-1 im Anhang A présen-
tiert.

Fiir die Plagioklasreihe konnten sechs Spektralmerkmale zur Bestimmung des Anorthitgehalts in Mol% extra-
hiert werden. Diese Merkmale werden in Abbildung 5.13b vorgestellt. Das Merkmal mit der hochsten
Korrelation mit einem Koeffizienten von 0.93 ist der Flacheninhalt (Merkmal Nr. 1, Abb. 5.13b) zwischen den
Wellenldngen 10.277 bis 10.762 um (973 - 929 cm’!). Dieses Spektralmerkmal liegt an der Flanke des
Emissionsminimums in Richtung der lingeren Wellenlédngen. Dieses Emissionsminimum variiert mit Zu- und
Abnahme des Anorthitanteils bzw. des Albitanteils. Mit Zunahme des An-Anteils wird es beispielsweise fla-
cher und breiter. Die Berechnung des Flidcheninhalts erfasst diese Variation, so dass es gut zur Quantifizierung
des Mischkristallanteils geeignet ist. Ein weiteres Kriterium fiir dieses Merkmal ist die Stabilitdt gegeniiber
dem Versatz der Position des Minimums. Ein Versatz der Bandenposition tritt zum Beispiel durch die
Orientierung des Kristalls auf (RUFF, 1998), iibt jedoch keinen wesentlichen Einfluss auf den Flacheninhalt
des betrachteten Spektralmerkmals aus.

Das Merkmal Nr. 2 (Abb. 5.13b) mit einem Korrelationskoeffizienten von 0.92 ist das Verhiltnis der
Wellenlingen 9.191 und 11.248 pm (1088 - 889 cm!). Dieses Merkmal beschreibt das Verhéltnis zwischen
dem Anfangs- und Endbereich des Emissionsminimums der Plagioklase. Mit einer Verbreiterung des
Emissionsminimums nimmt der Verhaltniswert zu. Durch die Verhéltnisbildung der zwei Kanile wird das
extrahierte Spektralmerkmal stabil gegeniiber Intensititsschwankungen, die durch Instrumenteninstabilititen
auftreten konnen. Somit ist dieses Spektralmerkmal ebenfalls zur Quantifizierung des Anorthitgehalts der
Plagioklase geeignet.
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Abb. 5.14: Regressionsgeraden und Koeffizienten der besten Ergebnisse
zwischen Spektralmerkmal und Mol%-Anteil des Anorthits

Das Merkmal Nr. 3 mit einem Korrelationskoeffizienten von 0.91 wird durch den Offset einer
Polynomanpassung 2. Grades gebildet (Abb. 5.13b). Der Wellenldngenintervall wird aus den Wellenldngen
10.256 und 10.775 pum (975 - 928 cm'!) aufgespannt. Es befindet sich wie beim Merkmal Nr. 1 an der Flanke
des Emissionsminimums und der Wert nimmt wie beim Verhéltnismerkmal mit zunehmendem Anorthitgehalt
zu. Somit konnen beide Merkmale zur gegenseitigen Kontrolle eingesetzt werden und damit zur
Ergebnisverbesserung beitragen. Die Regressionsgeraden mit dem Korrelationskoeffizienten der beschriebe-
nen Spektralmerkmale hinsichtlich des Anorthitgehalts werden in Abbildung 5.14 présentiert.
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Weitere Merkmale zur Bestimmung des Anorthitgehalts sind zwei Flichen (Merkmal 4 und 5), die von den
Wellenlingen 9.871 bis 11.978 um (1013 - 835 cm™") und 9.246 bis 9.980 pm (1081 - 1002 cm™") gebildet wer-
den. Die Korrelationskoeffizienten betragen 0.88 und 0.83. Die Kriimmung einer Polynomanpassung 2.
Grades (Merkmal 6; Abb. 5.13b) iiber den Wellenléingenbereich von 9.208 bis 10.060 um (1086 - 994 cm™)
zeigt einen Koeffizienten von 0.82. Die Regressionsgeraden werden in Abbildung A-1 im Anhang A darge-
stellt.

Um diese Analyseergebnisse zu verifizieren, wurden die Albitgehalte ebenfalls bestimmt und mit den
Spektralmerkmalen in Korrelation gesetzt. Das Ergebnis mit der hochsten Korrelation (Merkmal 7, Abb.
5.13a) fiir den Albitanteil bildet die Fliche zwischen den Wellenlingen 10.277 und 10.762 um (973 - 929 cm™)
und liegt an der Flanke der lingeren Wellenldngen des Hauptemissionsminimums der Feldspéte. Fiir dieses
Spektralmerkmal wurde ein Korrelationskoeffizient von 0.92 bestimmt und deckt den gleichen
Wellenldngenbereich ab wie das Flaichenmerkmal beim Anorthitanteil(Abb 5.13b). Das Verhiltnis (Merkmal
8, Abb. 5.13a) zwischen der Wellenlinge 9.181 und 11.248 um (1089 - 889 cm') korreliert mit dem
Albitgehalt mit einem Koeffizienten von 0.91. Dieses Merkmal wird aus den gleichen Kanilen gebildet wie
beim Verhdltnismerkmal zur Quantifizierung des Anorthitanteils. Das letzte Spektralmerkmal zur
Bestimmung des Albitgehalts einer Probe mit einem Korrelationskoeffizienten tiber 0.9 ist der Offset einer
Polynomanpassung 2. Grades (Merkmal 9, Abb. 5.13a) zwischen den Wellenldngen 10.256 und 10.775 pum
(975 - 928 cm™!). Auch dieses Merkmal deckt den gleichen Bereich wie die Polynomanpassung 2. Grades bei
der Quantifizierung des Anorthitanteils ab. Abbildung A-2 im Anhang A zeigt die einzelnen
Regressionsgeraden mit den Koeffizienten der besten drei Ergebnisse.

Weitere Merkmale, wie zum Beispiel Mittelwerte (Merkmale 10 und 11, Abb. 5.13a) der Intervalle zwischen
den Wellenlingen 8.710 bis 9.661 um (1148 - 1035 cm™!) und der Wellenléingen 9.514 und 9.523 um (1051
-1050 cm™") zeigen Korrelationen > 0.8 und Flichenanteile (Merkmale 12,13,14 und 15, Abb. 5.13a) zwischen
den Wellenlingen 9.671 bis 11.976 pm (1034 - 835 cm!), 8.716 bis 9.532 um (1147 - 1049 cm!), 9.276 bis
9.960 um (1078 - 1004 cm’') und 8.718 bis 9.532 um (1147 - 1049 cm’!) erlauben mit
Korrelationskoeffizienten > 0.8 gute Aussagen zur Quantifizierung des Albitanteils.

Diese Untersuchung zeigt, dass der Anorthitanteil der Plagioklase durch die Analyse der Plagioklasspektren
erfolgreich sehr genau bestimmt wurde. Die extrahierten Spektralmerkmale flir den Anorthit- und Albitanteil
der Minerale mit den hochsten Korrelationen zeigten eine hohe Ubereinstimmung. Dies war auch zu erwar-
ten, da beide Anteile von einander abhingig sind. Bei der automatischen Erfassung spektraler Merkmale mit
der integrierten Korrelationsanalyse der mineralogischen Zusammensetzung wurden fiir den Albitgehalt
jedoch deutlich mehr Spektralmerkmale extrahiert als flir den Anorthitgehalt. Dies wird auf die geringe
Anzahl der zur Verfiigung stehenden Ca-reichen Plagioklasspektren zuriickgefiihrt, die von den Proben des
Mt. Timna gemessen werden konnten.

5.3.3.5 Korrelationsanalyse der Alkalifeldspite

Die Gew.%-Anteile der Elemente und der Mischkristallanteile der fiir die Korrelationsanalyse der
Alkalifeldspite verwendeten Minerale sind in Tabelle A-2 im Anhang A aufgefiihrt. Bei der Analyse dieser
Mischreihe wurde auf die Einbindung von den Na-reichen Albitspektren verzichtet, da bereits eine erfolgrei-
che spektrale Quantifizierung der Zusammensetzung des Albits auf der Basis der Plagioklasreihe erfolgte.

Die Einbindung von Sanidin und Anorthoklas wurde, aufgrund fehlender Prasenz in den Gesteinsproben des
Mt. Timna, nicht in die Korrelationsanalyse miteinbezogen. Dies gilt auch fiir das Entmischungsmineral
Mikroklin. Spektrale Untersuchungen an entmischten Alkalifeldspaten wurden fiir den Perthit durchgefiihrt
und werden in Kapitel 5.3.3.5 beschrieben.

Fiir die quantitative Analyse der Alkalifeldspite erfolgte die Untersuchung der Spektren hinsichtlich ihres
Orthoklasanteils (Or Mol%), ihres Albitanteils (Ab Mol%) und ihres Gew.%-Anteils des Kaliums. Dabei wies
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Abb. 5.16: Die besten Korrelationskoeffizienten und ihre Regressionsgeraden

zwischen Spektralmerkmal und Mol%-Anteil des Orthoklas

kein extrahiertes Merkmal einen zufrieden stellenden Korrelationskoeffizienten beziiglich dieser Parameter
auf. Verdeutlicht wird dies anhand der Abbildung 5.15, die die besten drei Spektralmerkmale vorstellt. Thre
Korrelationskoeffizienten {iibersteigen dabei nicht den Wert von 0.5. Eine weitere Betrachtung dieser
Merkmale zeigt, dass nur sehr kurze Wellenldngenintervalle extrahiert wurden. Die Positionen dieser
Merkmale sind in den lingeren Wellenlingen (> 11 um bzw. 909 cm™) zu finden. Zur Verdeutlichung werden
dazu drei Regressionsgeraden mit ihren Koeffizienten in Abbildung 5.16 dargestellt. Diese Abbildung zeigt
ein Verhiltnismerkmal (Nr.1), das von den Wellenléingen 11.098 und 11.248 um (901 - 889 cm™!) mit dem
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Koeffizienten 0.48 gebildet wird, ein Flichenmerkmal (Nr.2) zwischen den Wellenldngen 11.074 bis 11.965
um (903 - 835 cm™!) und die Steigung einer Polynomanpassung 2. Grades des Intervalls (Nr. 3) der vorigen
Wellenldngen mit jeweils einem Koeffizienten von 0.43.

Als Erklarung fiir diese unzureichenden Korrelationen zwischen spektralen Merkmalen und den untersuchten
mineralogischen Parametern dienen zum einen die geringen Unterschiede in der mineralogischen
Zusammensetzung der Orthoklase. Die in dieser Arbeit zur Verfligung stehenden Orthoklase weisen innerhalb
von 14 Proben eine Variation von 14 Mol% auf. Daher liegt die Vermutung nahe, dass sich bei diesem gerin-
gen Unterschied keine aussagekriftigen Spektralmerkmale extrahieren lassen und somit eine hinreichende
Quantifizierung nicht durchgefiihrt werden kann. Zum anderen wire das Kristallgitter der Alkalifeldspate als
erkldrung anzufithren. Wie bereits erwéhnt wurde, ist die Symmetrie des Kristallgitters von der
Abkiihlungsgeschwindigkeit wihrend der Kristallisation des Minerals abhéngig. Bei langsamer Abkiihlung
wird das Gitter verzerrt, indem die Tetraeder immer stirker geordnet werden und somit der Kristall eine gerin-
gere Symmetrie erhdlt. Im mikroskopischen Bereich konnen diese Symmetrien eines Kristalls variieren und
somit einen Einfluss auf das spektrale Verhalten ausiiben. Fiir die hier angewandte Messtechnik erscheint die-
ser Aspekt von Bedeutung, kann aber im Rahmen dieser Arbeit nicht weiter untersucht werden. Nachfolgende
Analysen beziiglich dieser Problematik wiren denkbar und sollten in Zukunft durchgefiihrt werden.

5.3.3.6 Entmischte Minerale

Bestimmte Zusammensetzungen und Temperaturbereiche fithren zur Diffusion von Kationen wihrend der
Feldspatkristallisation. Das Resultat dieser Migration der Kationen fiihrt zu Verwachsungen zweier unter-
schiedlicher Minerale innerhalb eines Kristalls. Die hdufigste Verwachsung zweier Mineralphasen ist bei den
Alkalifeldspdten zu beobachten. Bei der Diffusion von K und Na Kationen entstehen Mikroklin oder Perthit
(s. Kapitel 5.3.3.2).

Entmischungen treten ebenfalls in der Plagioklasreihe auf. Es werden innerhalb dieser Reihe drei Bereiche
beschrieben, in denen eine Entmischung erfolgt. Diese Bereiche werden anhand des Mol%-Anteils des
Anorthits definiert und sind: Peristerit (An, - An ), Boggild (An,, - Ang) und Huttenlocher (Ang, - Any).
Die letzten beiden Mischkristalle entstehen bei hoheren Temperaturen als der Peristerit. Diese Minerale wur-
den der Vollstindigkeit halber vorgestellt und sind nicht weiter Gegenstand dieser Untersuchungen, da sie in
den zur Verfiigung stehenden Gesteinsproben nicht vertreten sind.

Der Perthit hingegen ist eines der Hauptminerale in dem Alkaligranit des Mt. Timna. Abbildung 5.17a zeigt
vier Perthitspektren zur Demonstration. Dieser Perthit setzt sich aus den Phasen des Orthoklas’ und des Albits
zusammen. Die Identifizierung dieser Minerale erfolgte anhand polarisationsmikroskopischer Methoden. Eine
Erfassung der chemischen Zusammensetzung bzw. Mischkristallzusammensetzung erfolgte nicht, da mittels
der Mikrosondenanalyse nur geringe Bereiche eines Kristalles gemessen werden und somit die quantitative
Erfassung des gesamten Kristalls nicht durchgefiihrt werden konnte. In Abbildung 5.17b werden die Spektren
der beiden Mischglieder Albit und Orthoklas sowie ein Perthitspektrum dargestellt. Deutlich erkennbar ist,
dass sich das Perthitspektrum als Kombination der Albit- und Orthoklasspektren beschreiben ldsst. Diese
Beobachtung wird auch durch vorherige Arbeiten wie zum Beispiel von ZHANG ET AL. (1997) bestitigt.
Besonders ist dies zu erkennen in dem Wellenldngenbereich um 13.3 um. Der Albit zeigt in diesem Bereich
vier Emissionsminima. Der Orthoklas besitzt in dem gleichen Wellenlingenbereich zwei sehr breite
Emissionsminima. Dieser Bereich ist bei den Perthiten asymmetrisch, stark abgeschwécht und kennzeichnend
fiir diese Minerale.
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Abb. 5.17: a) Emissivitdtsspekten verschiedener Perthitminerale. b) Gegeniiberstellung der Mineralspektren von Orthoklas
(strichdoppelpunktiert) und Albit (strichpunktiert) sowie das Spektrum des entmischten Minerals Perthit (durchgezogen)

5.3.4 Pyroxene und Amphibole

Pyroxene und Amphibole gehdren zu den Einfachketten und Doppelkettensilikaten (Inosilikate) und sind
wichtige gesteinsbildende Minerale der mafischen und ultrabasischen Gesteine. Die Pyroxene bilden
Einfachketten im Verhéltnis Si:O = 3:1. Die Amphibole hingegen bilden Doppelketten mit einem Si:O = 4:11
Verhiltnis. Von dem kristallografischen, dem physikalischen und chemischen Standpunkt aus betrachtet, sind
sich beide Gruppen sehr dhnlich. In beiden Gruppen kommen rhombische sowie monokline Kristallstrukturen
vor. Die im Kristallgitter eingebundenen Kationen sind weitgehend die gleichen. Nur die Amphibole kdnnen
zusitzlich (OH)™ Anion einbauen. Pyroxene kristallisieren im Allgemeinen unter hoheren Temperaturen aus,
als ihr jeweils nach der chemischen Zusammensetzung entsprechender Amphibol und gehdren zu den
Erstausscheidungen einer sich abkiihlenden Schmelze. Amphibole kristallisieren z.B. aus wasserreichen
Schmelzen unter héheren Drucken, oder sekundér bei H,O Anwesenheit aus Pyroxenen. Im Folgenden wer-
den beide Minerale, basierend auf ROSLER (1991), MORIMOTO (1988), VEBLEN (1985), LEAKE ET AL. (1997),
CAMERON UND PAPIKE (1981) kurz vorgestellt.

Chemische Zusammensetzung der Pyroxene

Die allgemeine Formel fiir die Pyroxene lésst sich wie folgt beschreiben: AB[(Si, Al),O]. Dabei werden fiir
A die Kationen: Na*, Ca**, Mn?", Fe?*, Mg?* und Li" in die M2 Position (Kationenposition) im Kristallgitter
eingebaut. Fiir B sind Mn?*, Fe?*, Fe3*, Mg?*, A**, Cr** und Ti*" auf der M1 Position. In der Natur zeigt die
Zusammensetzung der Pyroxene ein breites Spektrum. Dies ist auf die vielfiltige Diadochiebeziehung der
Kationen zurilickzufithren. Dabei werden zwei einfache Substitutionen unterschieden. Die erste ist die Mg-
Fe?* Substitution der Mischkristallreihe Diopsid-Salit-Ferrosalit-Hedenbergit, die zweite die Fe?’-Mn?*
Substition der Mischkristalreihe Hedenbergit-Ferrojohannsenit-Johannsenit. Weitere Substitutionen sind
Ca,Mg-Na,Al; Ca,Fe?*"-Na,Fe>* oder Mg,Si-(Fe*",Al),Al.

Struktur der Pyroxene

Die Pyroxenstruktur besteht aus zwei Tetraedereinfachketten und einer Oktaederschicht, die eine so genannte
»l-beam* Einheit (Abb. 5.18) bildet (KLEIN uND HURLBUT, 1993). Die Tetraederketten bestehen aus Si-O-
Tetraeder, die liber zwei ihrer Ecken mit den benachbarten Tetraedern verkniipft sind und dadurch unendliche
Ketten (SiO3)2‘ entlang der c-Achse bilden. Die Basis der Tetraeder ist nahezu parallel zur 100 angeordnet.
Die Oktaederschichten bestehen aus [6]- oder [8]-koordinierten Metallkationen. Die M1 Position steht in [6]-
Koordination mit dem Sauerstoff. Die M2 Position besitzt [6], [7] oder [8]-Koordinationen und ist abhédngig
von der Grof3e des eingebauten Kations. Innerhalb der ,,I-Beam-Struktur* sind die Tetraeder mit ihren Spitzen
zueinander angeordnet und durch die Kationen der Oktaederschicht miteinander verkniipft. Die M1 Kationen
sind zwischen den Spitzen der SiO,-Ketten gesetzt. Die M2 Atome liegen zwischen der Basis der ,,I-beam®
Struktur. Die Anordnung der Tetraeder und der Oktaeder bestimmt die Symmetrien der vielfachen Strukturen.
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Die Pyroxene weisen sowohl monokline als auch orthorhombische Strukturen auf. Die tiberwiegend ortho-
rhombische Raumgruppe (Pbca) besitzt nur Mg und/oder Fe?* in den M1 und M2 Positionen. Die monokli-
nen Ca-reichen Pyroxene gehdren der Raumgruppe C2/c an. Der Pigeonit zahlt zu der P2,/c Raumgruppe.
Dabei bilden die orthorhombischen Pyroxene eine einfache chemische Reihe wihrend die Klinopyroxene
einen weiten Bereich in ihrer chemischen Zusammensetzung zeigen.

M2@®@ @& M2 M2@® oM2

M1 M1 ¢ (O M1

i
P

M2 ®@ @M2 M2 @ oM2
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Abb. 5.18: ,,1-Beam* Einheit der Pyroxenstruktur mit Kationen-
positionen

Nomenklatur der Pyroxene

Die Pyroxene bilden umfangreiche Mischkristalle durch die Substituierung verschiedener Kationen. Damit
eine sinnvolle Nomenklatur erfolgen kann, ist es notwendig die Mischkristallserien in Bereiche bestimmter
Zusammensetzungen und Namen zu unterteilen. Obwohl liickenlose Mischreihen zwischen zwei Endgliedern
einer Serie auftreten, werden auf der Basis der 50 %-Regel (A5, By,) oftmals nur die Endglieder als Namen
benutzt. Dies kann aufgrund der Variationen der Mischkristallzusammensetzungen der Pyroxene nicht kon-
stant beibehalten werden.

Insgesamt werden die Pyroxene nach der absoluten Anzahl von spezifischen Kationen der M Positionen auf
der Basis von sechs O-Atomen in vier chemische Gruppen eingeteilt. Die hdufigsten Pyroxene in magmati-
schen und metamorphen Gesteinen sind Teil einer chemischen Gruppe, die auch ,,quadrilaterale Pyroxene*
genannt wird (PAPIKE ET AL., 1974). Diese Gruppe deckt einen bestimmten Bereich innerhalb des
Ternérsystems ab, das aus den Endgliedern (Endmember) Wollastonit (Ca,Si,Oy), Enstatit (MgSi,O,) und
Ferrosilit (Fe?*,Si,0,) gebildet und auch ,,Ca-Mg-Fe Pyroxene® genannt wird. Folgende Pyroxene dieser
Gruppe werden unterschieden: Diopsid (CaMgSi,O,), Hedenbergit (CaFeHSizOé), Enstatit (MgSi,0y),
Ferrosilit (Fe2+2Si206), Pigeonit und Augit. Des Weiteren bilden Na-Pyroxene mit den Ca-Mg-Fe Pyroxenen
liickenlose Mischminerale als zweite Gruppe, die so genannten Na-Ca Pyroxene. Die dritte Gruppe bilden die
Na-Pyroxene. Die ,,nicht quadrilateralen* Pyroxene enthalten andere Kationen, als die der Endglieder Ca-Mg-
Fe-Pyroxene wie zum Beispiel Fe’*, Mn?*, Na" und Li" und bilden die vierte Gruppe. Minerale dieser Gruppe
sind Johannsenit [Ca(Mn,Fe)Si,O,], Omphacit [(Ca,Na)(Mg,Fe*", Fe**,Al) Si,O,], Akmit [NaFe*'Si,O],
Jadeit [NaAlSi,O.] und Spodumen [LiAlSi,O(]. Fiir petrologische Untersuchungen und somit fiir die
Gesteinsbestimmung wird aber prinzipiell zwischen Ortho- und Klinopyroxen unterschieden. In den vorlie-
genden Proben des Mt. Timna sind die Pyroxene der letzten Gruppe nicht enthalten. Deswegen beschréinkte
sich die Untersuchung auf Minerale der ,,Ca-Mg-Fe* Pyroxengruppe.

Chemische Zusammensetzung der Amphibole

Die allgemeine Formel fiir die Amphibole ist A, | B,C;[(OH,F),/Z,0,,]. Dabei kann die Position A von den
Kationen Na* und K* eingenommen werden. Ca?*, Na*, Mg?", Fe*" und Mn?" besetzen die Position B, C wird
von Mg?*, Fe?*, Mn?", A" und Ti*' belegt. Si*" und AI** nehmen die Position von Z ein. Der Austausch der
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Position von C ist begrenzt. Dies gilt sowohl fiir AI** durch Fe3" und Ti*" mit den anderen Ionen als auch fiir
den Austausch von Si*" durch AI**.

Struktur der Amphibole

Die Amphibol Struktur ist dhnlich der der Pyroxene. Der wesentliche Unterschied liegt in der Bildung einer
Doppelkettenstruktur der SiO-Tetraeder entlang der C-Kristallachse. Zwischen diesen Doppelketten stehen
fiinf Positionen zum Einbau von Kationen zur Verfiigung, die als M1 bis M4 sowie als A bezeichnet werden.
Die Positionen M1, M2 und M3 sind oktaedrisch koordiniert und teilen sich ihre Kanten. Dadurch entsteht ein
Band, das parallel zur c-Achse verlduft, die Doppelketten verbindet und eine Tetraeder-Oktaeder-Tetraeder
Struktur bildet. Diese Tetraeder-Oktaeder-Tetraeder Struktur ist mit einer groBeren, [6] oder [8]-koordinierten
M4 Position quer verbunden, die die Kanten der gegeniiberliegenden Doppelketten verkniipft.

Durch die Doppelkettenstruktur entsteht ein sechszéhliger Ring, der eine Mitte mit einer entsprechenden
Liicke bildet. In dieser Liicke erfolgt die Aufnahme eines relativ grolen einwertigen Anions (OH oder F).
Zusitzlich kann dadurch auch ein Kation der A-Position aufgenommen werden. Dieses Kation zeigt eine [10]
oder [12]-Koordination. Haufig wird diese A Stelle nicht besetzt und als so genannte ,,Leerstelle* bezeichnet.
Die hidufigste Symmetrie der Amphibole ist monoklin, so genannte Klinoamphibole. Bei ihnen ist das
Verhiltnis der [6] zu [8]-Koordinationen der Kationen 5:2, wohingegen die Klinopyroxene ein Verhéltnis von
2:2 aufweisen. Die rhombischen Orthoamphibole zeigen wie die entsprechenden Orthopyroxene eine [6]-
Koordination fiir die Kationenplatze.

Nomenklatur der Amphibole

Die Klassifizierung der Amphibole basiert auf der chemischen Zusammensetzung der Standard-
Amphibolformel [AB,'C{VT,0,,(OH),], d.h. in Atome pro Formeleinheit (LEAKE ET AL., 1997). Dies steht
im Gegensatz zu den bisher beschriebenen Klassifizierungen von Mineralen, die auf der Basis der Mol%-
Anteile der Mischkristalle erfolgen. Die Komponenten der Formeleinheiten werden, wie bereits beschrieben,
in A, B, C, T und OH eingeteilt und stehen in Beziehung zu den kristallographischen Kationpositionen:

A - eine Position pro Formeleinheit (p.F.)

B - zwei M4 Positionen p.F.

C - ein Verbund von fiinf Positionen; gebildet durch zwei M1, zwei M2 und einer M3
Position p.F.

T - acht Positionen, eingeteilt in zwei Einheiten von jeweils vier Positionen.

OH - zwei Positionen p.F.

Die Nomenklatur der Amphibole erfolgt in Abhingigkeit der Besetzung der B Position. Dies fiihrt zu einer
Unterteilung in hauptsichlich vier Gruppen. Diese Gruppen und die Bedingungen fiir ihre Unterteilung sind
im Folgenden beschrieben:

1) Mg'FeMnLi Gruppe - Bedingungen: (Ca+Na);<1.00 und die X der L-Typ Ionen (Mg, Fe, Mn, Li) >= 1.00
2) Ca Gruppe - Bedingungen: (Ca+Na), >= 1.00 und Na,< 0.50. Meistens ist Ca > 1.5

3) Na-Ca Gruppe - Bedingung: (Ca+Na), >= 1.00 und Na im Intervall zwischen 0.5 - 1.50

4) Na Gruppe - Bedingung: Na,>= 1.50

Auf dieser Basis wird die Klassifizierung der verschiedenen Amphibole anhand einzelner 2D-Diagramme
jeder Gruppe durchgefiihrt. Abbildung 5.19 zeigt als Beispiel das Diagramm zur Bestimmung der Ca-
Amphibole. Dieses Diagramm wurde zur Demonstration ausgewahlt, weil der Grofiteil der in dieser Arbeit
gemessenen Amphibole dieser Gruppe angehdrt und spektral untersucht wurde.
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Diagram Parameters: Cag>=1.50; (Na+K),>=0.50 |
CaA <0.50 | Cag=0_50 |
1.0[ Piremolitd e e -
0.9F canilloite
actinolite| ~ Magnesio- tschermakite
hornblende
‘t‘q, Final names require the relevant
L 05/ prefixes which are listed in Table 1 and
§’ may optionally include the modifiers
> ferro- ferro- that are found in Table 2.
= actinolite ferrohornblende tschermakite
y wy Symbols indicate the
A m g locations of endmember
0.0L In a a formulae listed in the text.
L 1 1 1 1 1
8.0 7.5 7.0 6.5 6.0 5.5
Si in formula

Abb. 5.19: Beispiel eines Klassifizierungschemas fiir Ca-Amphibole nach LEAKE ET AL.(1997)

TIR Spektroskopie der Pyroxene

Spektrale Untersuchungen zu den Pyroxenen wurden hauptsichlich im VNIR Bereich durchgefiihrt. Eine
Grofizahl der Publikationen beschreibt die Haupt- und Spurenelementsystematiken der Pyroxene auf der Basis
elektronischer Ubergangsprozesse (ADAMS, 1974; BANCROFT AND BURNS, 1967; EVANS ET AL., 1967,
GOLDMAN UND RossmaN, 1979 und RossmaN, 1974). Eine umfassende Zusammenfassung dieser Studien
sowie die Beziehungen zwischen spektralen Merkmalen und deren zusammensetzungsbedingten Variationen
im Wellenldngenbereich von 0.3 - 2.6 um wird von CLOUTIS UND GAFFEY (1991) gegeben.

Untersuchungen im TIR zur Berechnung von Vibrationsfrequenzen erfolgten von SAKSENA (1961) und
GaskeLL (1967). Einen Vergleich zwischen Kettensilikaten mit unterschiedlichen Anionengehalten in den
Einheitszellen flihrten LAZAREV UND TENISHEVA (1961) und RYALL UND THREADGOLD (1966) durch. Vergleiche
spektraler Unterschiede zwischen den einzelnen Mischkristallen der Pyroxene zeigen RUTSTEIN UND WHITE
(1971) und EsTEP (1972). Diese Untersuchungen wurden groftenteils mit transmissions- oder ramanspektro-
skopischen Methoden durchgefiihrt. Untersuchungen im TIR mittels emissionsspektroskopischer Methoden
fiihrte HAMILTON (2000) durch. Dabei wurden die spektralen Charakteristiken der Pyroxengruppe in Bezug auf
ihre Struktur und Zusammensetzung analysiert.

Im Allgemeinen zeigen die quadrilateralen Pyroxene ihre Reststrahlenbande in einem Wellenldngenbereich
von 8.3 - 12.5 pum (1200 - 800 cm™) aufgrund ihrer chemischen Zusammensetzung und ihrer Struktur.
Hinsichtlich der Struktur ist deutlich erkennbar, dass die Orthopyroxene wie z.B. Enstatit innerhalb dieses
Bereichs ein breites Spektralmerkmal aufweisen. Zusétzlich wird dieser Bereich in drei ,,lokale* Minima auf-
geteilt (Abb. 5.20). Weitere Merkmale sind v-formige Minima zwischen 16.5 - 25 pm (600 - 400 cm™!). Diese
werden aber nicht weiter dargestellt, da sie fiir fernerkundliche Anwendungen zu analytischen Zwecken nicht
genutzt werden konnen. Die Klinopyroxen der Raumgruppe C2/c zeigen z.B. zwischen 8.3 - 12.5 um (1294 -
800 cm!) nur zwei breite Emissionsminima. Dabei ist das Minimum der lingeren Wellenléngen zusitzlich in
zwei ,,lokale* Minima unterteilt (z.B. Diopsid in Abb. 5.20). Klinopyroxene zeigen weniger Merkmale als die
Orthopyroxene. Diesen Unterschied fithrt HAMILTON (2000) auf die verschiedenen Strukturen zwischen Ortho-
und Klinopyroxenen zuriick. Die Klinopyroxene sind homogener und einheitlicher beziiglich ihrer
Tetraederlagen. Die zwei symmetrischen C2/c Ketten sollten die gleichen Schwingungsfrequenzen generieren
und damit weniger Gesamtschwingungen erzeugen als die A und B Ketten der Pbca Pyroxene.
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In den Proben des Mt. Timna treten nur Orthopyroxene (Enstatit) mit einer sehr geringen Variation in ihrer
chemischen Zusammensetzung auf und sind auf die Probe MB212 beschrinkt. Die Grundlage fiir die
Spektralanalyse der Pyroxene bilden ca. 60 Pyroxenspektren. Aus diesem Datensatz konnten die
Einzelspektren, dhnlich wie bei den Feldspéten, in fiinf Gruppen zusammengefasst werden. Abbildung 5.21
préasentiert diese fliinf Spektren, absteigend nach dem Mg - Endmember Anteil. Diese Spektren zeigen eine
gute Ubereinstimmung mit den Spektren aus HAMILTON (2000).
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Abb. 5.21: Emissivitdtsspektren der Pyroxene (Enstatit)
der Mt. Timna Proben

9 10 11 12 13 14
Wellenldnge [pm]

Abb. 5.20: Emissivitdtsspektren verschiedener Pyroxene
aus der ASTER spectral libray (CHRISTENSEN ET AL., 2000)

Alle fiinf Spektren zeigen eine deutlich ausgeprédgte Reststrahlenbande zwischen 8.6 - 12.5 um (1162 - 800
cm™'). Diese Bande ist in drei Minima an den Wellenléingen 9.55, 10.22 und 11.2 um (1047, 978 und 893 cm™)
unterteilt. Das Minimum ~ 10.22 um zeigt die groten Variationen innerhalb der einzelnen Spektren. Fiir das
Spektrum mit einem Anteil von Mg, , ist dieser Bereich gegeniiber den anderen Spektren stark verdndert. Es
ist wesentlich schmaler und ausgeprigter. Eine Erkldrung konnte dafiir bislang noch nicht gefunden werden.
Auch konnte keine Systematik in den geringen Variationen der anderen Spektren innerhalb des gleichen
Bereichs entdeckt werden, die eine Aussage iiber die Zusammensetzung der hier prisentierten Minerale
ermoglicht. Das Merkmal bei 11.2 pum bleibt stabil in der Position und verdndert kaum die spektrale Form.
Eine systematische Verdnderung der spektralen Charakteristik ist um die Wellenldnge 9.55 pm zu erkennen.
Mit abnehmendem Mg, -Wert nimmt ebenfalls die Breite des dort liegenden Emissionsminimum ab. Somit ist
diese Anderung auf den Austausch von Mg gegen Fe zuriickzufiihren.

5.3.4.1 Korrelationsanalysen der Pyroxene

Die Korrelationsanalyse der Pyroxene erfolgte an einem begrenzten Datensatz, da die Proben des Mt. Timna
keine hohen Variationen an Pyroxenen enthalten. Nach RDA Untersuchungen sind die auftretenden Minerale
vorwiegend Enstatite. Fiir die Quantifizierung der Mineralzusammensetzungen anhand ihrer spektralen
Charakteristik wurden die Parameter des Mol% Anteils des Enstatit und des Ferrosilit, wie auch die Gew.%-
Anteile von Mg und Fe gewéhlt. Die chemischen Bestandteile bzw. Mischkristallzusammensetzungen der
Minerale werden in Tabelle A-3 im Anhang A aufgefiihrt.
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Das Ergebnis der automatisierten Korrelationsanalyse fiir die Pyroxene zwischen ihren Spektralmerkmalen
und ihren chemischen Zusammensetzungen und Mischkristallzusammensetzungen ist Abbildung 5.22 zu ent-
nehmen. Das Merkmal mit der hdchsten Korrelation beziiglich des En-Anteils mit einem Koeftizienten von
0.99 ist die Steigung einer Polynomanpassung 2. Grades (Nr. 1) zwischen den Wellenlédngen 10.787 - 10.989
um (927 - 910 cm™). Dieses Merkmal erfasst die Flanke der kiirzeren Wellenlingen des Emissionsmaximums
bei 11.061 pum (904 cm™!). Mit zunehmendem En-Anteil nimmt der Wert fiir dieses Spektralmerkmal ab. Die
Steigung des Merkmals verhilt sich somit umgekehrt proportional zu den chemischen Bestandteilen bzw.
Mischkristallzusammensetzungen. Die zweithdchste Korrelation bildet das Verhéltnis (Nr. 2) der
Wellenldngen 9.310 und 10.799 um (1074 - 926cm™!) mit dem En-Anteil. Der Koeffizient betriigt 0.98. Dieses
Merkmal nimmt mit Zunahme des En-Anteils ab. Das bedeutet, dass eine systematische Verdnderung der
Steigung zwischen den beiden Wellenldngen auf den Austausch von Fe durch Mg zuriickzufiihren ist. Mit
einem Korrelationskoeffizienten von 0.95 bildet das Merkmal der Standardabweichung (Nr. 3) der
Wellenldngen 10.319 - 10.362 pum (969 - 938 cm™!) die dritthdchste Korrelation. Dieses Merkmal zeigt jedoch
einen sehr kurzen Kanalintervall, so dass dieses Merkmal bei schlechteren spektralen Auflésungen nicht mehr
zu erfassen ist und somit flir weitere Analysezwecke unbrauchbar erscheint. Die Regressionsgeraden mit
ihren Korrelationskoeffizienten sind in Abbildung 5.23 dargestellt.

Emissivitét (vertikal versetzt)

8””9II”10””11””12”'13 14

Wellenlénge [pm]

Abb. 5.22: Emissivitdtsspektren der Pyroxenminerale mit den Spektralmerk-
malen zur Quantifizierung der Mischkristallanteile des Enstatits

Weitere Merkmale, die eine Erfassung des En-Anteils ermdglichen, sind der Offset einer Polynomanpassung
2. Grades (Nr. 4) der Wellenléingen 8.826 bis 9.596 (1133 - 1042 cm™') mit einem Koeffizienten von 0.89, ein
Flichenmerkmal (Nr. 5) zwischen den Wellenlingen 9.708 - 10.080 pum (1033 - 992 cm') mit einem
Koeffizienten von 0.8 und die Kriimmung einer Polynomanpassung 2. Grades (Nr. 6) der Wellenldngen von
9.680 bis 10.080 pm (1033 - 992 cm™!") mit einem Koeffizienten von 0.86.

TIR Spektroskopie der Amphibole

Der Grofteil der spektroskopischen Untersuchungen von Amphibolen befasste sich bislang mit Analysen der
Hydroxylschwingungen im Wellenldngenbereich von 2.63 - 6.60 um (3800 - 1500 ¢cm™). Thre Merkmale,
deren exakte Positionen eine Funktion der Stdrke der Hydrogenverbindungen ist, treten als
Fundamentalschwingungen im Wellenlédngenbereich von 2.70 - 2.77 um (3703 - 3610 cm™!) auf. Weitere spek-
trale Merkmale sind auf den Austausch der mit den Hydroxidionen in Koordination stehenden Kationen
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Abb. 5.23: Regressionsgeraden mit Korrelationskoeffizienten zwischen
Spektralmerkmalen und Mischkristallanteil des Enstatits der Pyroxene

zuriickzufiihren. Dabei ist der Bereich der C-Kationen von Bedeutung. An dieser Stelle kénnen drei M
Positionen mit Mg und Fe?" belegt werden und je nach Art des Einbaus zu Verinderungen der
Spektralmerkmale fithren. Je nach ihrer Intensitét kann dadurch teilweise die Verteilung der Kationen abge-
leitet werden. Eine ausfiihrliche Beschreibung der Spektralmerkmale im Bereich der Hydroxylschwingungen

wird zusammenfassend von verschiedenen Autoren

in VEBLEN (1981) gegeben.

Da dieser

Wellenldngenbereich, aufgrund fehlender Transparenz der Atmosphére, fiir die Erdbeobachtung nicht genutzt
werden kann, wird auf eine Vertiefung dieser Spektralmerkmale verzichtet.
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Spektrale Untersuchungen innerhalb der lingeren Wellenldngen (> 8 pum) werden in wenigen Arbeiten
beschrieben (z.B. Kukovskil UND LiTVIN, 1970). Thre Untersuchungen bezogen sich auf die Analyse von Ca-
Amphibolen und deren Identifizierung anhand ihrer Spektren. Sie stellten eine Beziehung zwischen
Wellenlangenbanden und chemischer Zusammensetzung her. Des Weiteren erfolgten in geringem Umfang
Untersuchungen an Amphibolen mittels Ramanspektroskopie (WHITE, 1975 und BLAHA UND Rosasco, 1978).
Dabei wurden Tremolit- und Aktinolitspektren hinsichtlich ihrer signifikanten Fehlordnung der Kationen und
deren Auswirkungen auf ihre spektralen Charakteristiken untersucht. Beispiele diffuser Reflexionsspektren
verschiedener Amphibole geben HUNT UND SALISBURY (1970), ADAMS (1975) und SMITH UND STRENS (1976).

Eine umfangreiche Literatur- und Internetrecherche fithrte zu dem Schluss, dass eine ausfiihrliche
Untersuchung der Amphibole mittels Reflexions- oder Emissionsspektroskopischen Methoden bislang nicht
durchgefiihrt wurde. Somit stehen Informationen iiber spektrale Reflexions- oder Emissionsmerkmale der
direkten Beziehung zwischen Kristallstruktur oder den chemischen Bestandteilen bzw. Mischkristallzusam-
mensetzungen nicht zur Verfiigung.

Als Grundlage zur spektralen Analyse der Amphibole dienten ca. 240 Einzelmessungen. Wie bei den bisher
untersuchten Mineralen, wurden diese Spektren zunéchst in 30 Einzelgruppen zusammengefasst. Die hohe
Anzahl von Gruppen ist auf die hohe Diversitiét ihrer spektralen Charakteristiken zuriickzufiihren. Eine wei-
tere Zusammenfassung dieser 30 Gruppen wurde zundchst nicht durchgefiihrt. Thre chemische
Zusammensetzung prasentiert Tabelle A-4 im Anhang A. Abbildung 5.24 (von oben nach unten: Edenit (Ed)
und Mg-Hornblende (Mg-Hb)) demonstriert anhand einer Auswahl von acht Spektren die hohe spektrale
Variabilitdt innerhalb der Amphibole des Mt Timna. Tabelle A-5 im Anhang A fithrt die chemische
Zusammensetzung fiir die Minerale dieser Spektren auf. Im Gegensatz zu den Pyroxenen wird das
Amphibolspektrum nur von einem deutlichen, breiten und v-formigen Emissionsminimum um die
Wellenlinge bei 10 pm (1000 cm™') dominiert. Dieses Minimum verschiebt sich geringfiigig in der Position.
Dieses Verhalten ist vermutlich auf die Orientierung der Kristalle im Schliff zuriickzufiihren. An den Flanken
dieses dominierenden Minimums befinden sich zwei weniger ausgepragte Minima. Bei der Position um 10.9
um (917 cm™) ist das Minimum von sehr geringer Intensitédt. Das Minimum in den kiirzeren Wellenlingen
liegt bei 9.4 pm (1063 cm!). Es ist wesentlich stirker ausgeprigt als das schwache Minimum der lingeren
Wellenlingen. In Richtung der kiirzeren Wellenldngen befindet sich bei 8.75 um (1142 cm!) ein weiteres
Merkmal. Es variiert in der Intensitdt und unterscheidet sich aufgrund seiner wechselnden Auspriagung von
den anderen Merkmalen.

Der Wellenldngenbereich zwischen 8.8 - 9.7 um (1036 - 1031 cm™') zeigt deutliche Variationen in der spek-
tralen Charakteristik. Einige Spektren, z.B. a, besitzen in diesem Bereich eine deutliche Strukturierung des
Spektralverlaufs. Andere Spektren, z.B. b, zeigen einen einfachen spektralen Verlauf (Abb. 5.24).
Zuriickzufithren ist dieses Verhalten vermutlich auf den unterschiedlichen Einbau der Kationen in das
Kristallgitter.

Eine eindeutige Systematik in der spektralen Charakteristik der Amphibole, die auf die Zusammensetzung der
Minerale oder auf einen Mischkristallanteil schlieen 14sst, konnte bei der visuellen Analyse nicht festgestellt
werden. Das zur Verfiigung stehende Probenmaterial enthilt keine hohen Variationen an Amphibolen. In die-
sem Fall konnten nur Mg-Hornblende, Edenit und ganz wenige Pargasite identifiziert werden. Die in
Abbildung 5.24 aufgefiihrten Spektren zeigen jedoch Tendenzen, die fiir identifikative Aussagen genutzt wer-
den konnen. Zum Beispiel zeigen die Edenit Spektren ein breiteres, flacheres und weniger strukturiertes
Hauptminimum bei 10 um als die Mg-Hornblende, bei der dieses Merkmal sehr viel intensiver und schmaler
erscheint. Auch die oben erwéhnten schwicheren Merkmale (bei 8.75 und 10.94 pm) sind bei den Mg-
Hornblenden starker ausgeprigt als beim Edenit. Damit ist es moglich das Mineral grob einzuordnen, es kann
jedoch keine eindeutige Aussage iiber die Zusammensetzung getroffen werden.
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Abb. 5.24: Emissivititsspektren verschiedener Amphibolminerale
(Edenit - Ed, Mg Hornblende - Mg-Hb)

5.3.4.2 Korrelationsanalysen der Amphibole

Wie schon durch visuelle Interpretation der Amphibolspektren zu vermuten war, konnten keine
Spektralmerkmale beziiglich der Mineralzusammensetzungen extrahiert werden. Die automatisierte Analyse
der Amphibole untersuchte deren Spektren hinsichtlich der Formeleinheiten von Si, Mg, Fe*", Mn und Ca
sowie deren Gew.%-Anteile. Die Ergebnisse dieser Untersuchungen sind in Abbildung 5.24 vorgestellt. Die
signifikanten Spektralmerkmale sind auf den Si-Gehalt zuriickzufiihren und zeigen Korrelationskoeffizienten
um 0.85 (Merkmale: Bandentiefe (Nr. 1); Verhéltnis (Nr. 2) und die Kriimmung einer Polynomanpassung 2.
Grades (Nr.3)). Die Regressionsgeraden und Koeffizienten sind in Abbildung 5.25 dargestellt. Fiir alle ande-
ren untersuchten Elemente konnten Korrelationskoeffizienten > 0.5 nicht erreicht werden. Die spektralen
Variationen sind zu groB3, als dass stabile mineralspezifische Spektralmerkmale extrahiert werden konnen.
Dies kann auf die hohe Anzahl der eingebauten Elemente und deren Wechsel in den zu belegenden Positionen
innerhalb des Kristallgitters zurlickzufiihren sein. Somit kann fiir die Zusammensetzung der Amphibole des
Mt. Timna keine Quantifizierung anhand ihrer Spektren erfolgen.
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Abb. 5.25: Regressionsgeraden mit Korrelationskoeffizienten zwischen
Spektralmerkmalen und Si-Anteil pro Formeleinheit der Amphibole

5.3.5 Olivine

Der Olivin ist ein wichtiges gesteinsbildendes Mineral fiir die ultramafischen Gesteine und Hauptbestandteil
der Mantelgesteine. Haufig ist es auch als Einsprengling in Basalten zu finden.
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Chemische Zusammensetzung der Olivine

Die allgemeine Formel des Olivins ist M,Si0O,. Dabei werden an der M Position die Elemente Ca, Mg, Fe und
Mn sowie eine Mischung aus ihnen eingebaut. Am hdufigsten tritt der Olivin (Mg,Fe),[SiO,] in der Natur auf,
der Mischkristalle aus den zwei Endgliedern Forsterit (Mg,SiO,) und Fayalit (Fe,SiO,) bildet. Zwischen die-
sen beiden Endgliedern besteht eine liickenlose Mischreihe. In gesteinsbildend auftretenden Olivinen {iber-
wiegt hauptsichlich der Forsterit den Fayalit mit 90-70 %. Grof3e Bedeutung hat die Diadochie der zweiwer-
tigen Ionen Mg, Fe, Ni und Co. Der Austausch von Mg oder Fe in den Olivinen durch Ni ist von wirtschaft-
licher Bedeutung. Der Anteil betrdgt zunédchst 0.1 - 0.6 Masse% und ist gegenwirtig nicht abbauwiirdig.
Durch Verwitterungsprozesse kann es jedoch im Verwitterungsriickstand zur Anreicherung von Ni bis in die
Zehnerpotenz kommen. Aufgrund des hohen Schmelzpunktes des Forsterit (1890°C) ist der Olivin sehr hit-
zebestindig und wird als feuerfestes Material verwendet.

Struktur der Olivine

Die Struktur des Olivins ist angenéhert als hexagonal zu beschreiben. Dabei befinden sich die Si Atome in den
kleinen tetraedrischen Liicken zwischen 4 O Atomen. Die Mg~ und Fe?*-lonen sind mit 6 O Atomen okta-
edrisch koordiniert und nehmen die groBeren Liicken ein. Bei dieser Struktur entstehen keine gemeinsamen
Flachen zwischen den Polyedern, so dass isolierte SiO,-Tetraeder (Inselsilikate) auftreten, die durch Ketten
von Okatedern (Sauerstoff+Kation) verbunden sind. Die Positionen der Kationen werden mit M1 und M2
angegeben. Dabei besetzen die Kationen nicht gleichwertige Positionen im Kristallgitter. Die eine Halfte
besetzt das Symmetriezentrum der Struktur (M1), wihrend die andere Hélfte die Spiegelebene der Struktur
besetzt (M2). Bei Driicken ab 50 kbar geht diese Olivinstruktur in eine dichter gepackte Spinellstruktur iiber.

Nomenklatur der Olivine

Die Nomenklatur aller in der Natur vorkommenden Olivine kann durch ein quartenéres System von Mg,SiO,
(Forsterit - Fo) -Fe,SiO, (Fayalit - Fa) - Mn,SiO, (Tephroit - Te) - Ca,SiO, (Larnit - La) beschrieben werden.
Das Endglied Larnit kristallisiert in der Natur jedoch nicht in einer Olivinstruktur und wird nur aufgrund der
chemischen Zusammensetzung mit in die Olivinnomenklatur einbezogen. Mit diesen Endgliedern kénnen vier
Dreistoffdiagramme (La-Fo-Fa; Fo-La-Te; Te-Fa-La und Fo-Fa-Te) gebildet werden, die eine Bestimmung der
verschiedenen Olivine ermdglichen (MOSSMAN UND PAWSON, 1976). Dabei ist die Mischreihe zwischen Fo und
Fa des Fo-Fa-Te-Diagramms dominierend. Diese Mischreihe wird auch als bindres Fo-Fa System bezeichnet.
Die einzelnen Minerale dieser Reihe werden durch die Mol%-Anteile des Forsterits und Fayalits klassifiziert.
Die Mischreihe ist vereinfacht nach ROSLER (1991) in Abbildung 5.26 beschrieben.

0 10 30 50 70 90 100 Mol-%

Forsterit ~ Olivin Hyalosiderit Hortonolit  Fe- Fayalit
(Chrysolith) Hortonolith

Abb. 5.26: Vereinfachtes Klassifizierungsschema der Forsterit-Fayalit Serie

TIR Spektroskopie der Olivine

Ein Grofteil quantitativer Analysen an Olivinen erfolgte im Wellenldngenbereich von sichtbarem Licht bis in
das kurzwellige Infrarot. BURNS (1970B), HUNT UND SALISBURY (1970A), ADAMS (1975), KING UND RIDDLEY
(1987), Croutis (1997) und SuNSHINE UND PIETERS (1998) geben Beispiele reflexionsspektroskopischer
Olivinanalysen beziiglich der chemischen Bestandteile bzw. Mischkristallzusammensetzungen. In diesen
Arbeiten werden Zusammenhinge zwischen dem Einbau bestimmter Kationen und den daraus resultierenden
Absorptionsbanden hergestellt. Das dominierende Merkmal der Olivine ist in diesem betrachteten
Wellenldngenbereich als breite Absorptionsbande um 1 pm zu sehen. Dieses Merkmal ist auf den Einbau des
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Fe?* und dessen Elektroneniibergiinge innerhalb der Kristallstruktur zuriickzufiihren und zeigt einen Versatz
in die langeren Wellenldngen sowie eine Zunahme der Intensitit mit der Zunahme des Eisenanteils. Des
Weiteren priasentieren die Untersuchungen das spektrale Verhalten der Olivine beziiglich des Einbaus von Mg
und Mn.

Olivinanalysen im TIR erfolgten beispielsweise von DUKE UND STEPHENS (1964), BURNS UND HUGGINS (1972),
mittels transmissionsspektroskopischer Methoden. BURNS UND HUGGINS (1972) analysierten Mineralspektren
der Olivinmischreihen Forsterit-Fayalit, Fayalit-Tephroit und Tephroit-Forsterit nach Abhangigkeiten der ein-
zelnen Absorptionsbanden von den Mischkristallzusammensetzungen in Mol%-Anteilen. Im Wellenlédngen-
bereich zwischen 10 - 12 um konnten fiinf Banden bestimmt werden, die sich mit den Variationen der
Kationen verdndern. Dabei konnte ein linearer Zusammenhang zwischen der Zunahme des Eisengehalts und
der Verschiebung der Banden bei der Forsterit-Fayalit Reihe in die langeren Wellenldngen hergestellt werden.
Diese Verschiebung ist hauptsédchlich auf die entsprechende Abnahme der Schwingungsenergie gegentiiber der
Zunahme von Radius und Masse der Kationen zuriickzufiihren, die die SiO,-Tetraeder verbinden (DUKE UND
STEPHENS, 1964).

Die Arbeit von SALISBURY ET AL. (1991) demonstriert direktional hemisphdrisch gemessene
Reflexionsspektren von Olivinen. In dieser Untersuchung werden Verdnderungen der spektralen
Charakteristik in Abhéngigkeit der Korngrofie aufgefiihrt. Weitere Olivinspektren, aufgezeichnet mit emissi-
onsspektroskopischen Methoden, werden in KIMBERLY ET AL. (1999) und HAMILTON UND CHRISTENSEN (1997)
préisentiert. In ihren Arbeiten werden quantitative Mineralbestandsanalysen magmatischer Gesteine mittels
Gesteinsspektren vorgestellt. Nach Sichtung der Literatur erfolgten bisher noch keine reflexionsspektroskopi-
schen Untersuchungen im TIR hinsichtlich der Mischkristallzusammensetzung von Olivin.

Die Olivinspektren dieser Untersuchung wurden von der Olivin-Norit-Probe gemessen. Insgesamt umfasst der
Datensatz 80 Mineralspektren, die in sechs Gruppen zusammengefasst werden konnten und in Abbildung 5.27
sortiert nach dem Fo Mol%-Anteil von oben (hochster Anteil) nach unten (niedrigster Anteil) dargestellt sind.
Die chemischen Analysen der Minerale sind in Tabelle A-6 im Anhang A aufgefiihrt.

Fo -
Mol%

Emissivitét (vertikal versetzt)

1 1Y

PR SR T T SR TR SR TR T SR SR ST S N ST TR T S S T T
8 9 10 11 12 13 14

Wellenldnge [um]

Abb. 5.27: Emissivitdtsspektren verschiedener Olivinminerale

Die Olivinspektren zeigen in dem Wellenléngenbereich zwischen 10 und 12 pum (1000 - 833 ¢cm!) breite und
intensive Spektralmerkmale. Dabei sind drei deutliche Emissionsminima bei ~ 9.6 um, ~10.23 pm und
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~ 10,65 um (1041, 977 und 939 cm™') erkennbar. Die Spektren unterscheiden sich deutlich voneinander,
obwohl die chemische Zusammensetzung der Minerale nur geringe Variationen aufweist. Das ausgeprégteste
Emissionsminimum ~ 10.6 pm zeigt einen Versatz von den ldngeren zu den kiirzeren Wellenldngen. Dies ist
auf die Zunahme des Eisengehalts zuriickzufiihren und wird durch die zuvor vorgestellten Arbeiten bestatigt.
Eine Ausnahme bildet das Spektrum (a) in der Mitte der Reihe. In diesem Fall tritt ein wesentlich groB3erer
Versatz in Richtung der ldngeren Wellenldngen auf, der im Verlauf der Arbeit nicht weiter erkldrt werden
konnte. Das gleiche Fe-bedingte Verhalten ist fiir das Minimum bei 10.2 pm zu erkennen. Das Minimum ver-
schiebt sich von 10.256 nach 10.235 um. Auch hier bildet das Spektrum (a) eine Ausnahme und zeigt einen
Versatz in die kiirzeren Wellenlédngen. Einen linearen Zusammenhang zwischen der Fe-Zunahme und dem
Merkmalsversatz (BURNS UND HUGGINS, 1972) konnte nicht festgestellt werden. Dies ist vermutlich auf die zu
geringe chemische Diversitit der Proben zuriickzufiihren, welche auch die sehr geringen Verschiebungen
erklaren kann. Deswegen ist eine quantitative Aussage beziiglich des Fe-Gehalts auf der Basis der
Bandenverschiebung nicht moglich. Es ist jedoch die Tendenz einer systematischen Verschiebung erkennbar.
Der Bereich zwischen 9 und 10 pm zeigt keine Systematik und wird deswegen bei der weiteren Analyse nicht
beriicksichtigt. Ein Vergleich mit den Absorptionsmerkmalen, die bei BURNS UND HUGGINS (1972) vorgestellt
werden, kann nicht erfolgen, weil zwei verschiedene Messmethoden durchgefiihrt wurden und aufgrund der
physikalischen Prozesse die Spektralmerkmale nicht an den gleichen Positionen erscheinen.

Korrelationsanalysen der Olivine

Die quantitative Analyse der Olivinspektren beziiglich ihrer Mischkristallzusammensetzung beschrénkte sich
auf die Untersuchung der Fo Mol%-Anteile und der Mg und Fe Gew.%-Anteile. Untersuchungen beziiglich
der Ca, Mn Gew.%- und Fa Mol%-Anteile wurden als nicht sinnvoll erachtet, weil das Probenmaterial einen
deutlich forsteritdominiernden Anteil aufweist. Abbildung 5.27 présentiert die Ergebnisse der
Korrelationsanalysen zwischen Spektralmerkmalen und chemisch-mineralogischen Parametern der Olivine.
Es konnte fiir den Fo Mol%-Anteil ein Spektralbereich extrahiert werden, der mit drei Merkmalen erfasst
wurde. Dieses Wellenlingenintervall (Nr. 1) von 9.950 - 10.550 um (1001 - 948 cm™') kann als Fliche, als
Bandtiefe und durch die Steigung des spektralen Verlaufs beschrieben werden, die jeweils mit dem Fo Mol%-
Anteil mit einem Koeffizienten von iiber 0.9 korrelieren. Fiir den Fe Gew.%-Anteil konnten im
Wellenlingenbereich zwischen 9.9 - 10.8 um (1010 - 926 cm™) zwei Merkmale (Fliche (Nr. 2) zwischen
9.960 - 10.799 um und Max-Wert (Nr. 3) bei 9.970 um) extrahiert werden. Beide Merkmale zeigen einen
Korrelationskoeffizienten von 0.9. Der Mg Gew.% -Anteil wurde ebenfalls mit Korrelationskoeffizienten um
die 0.9 bestimmt. Insgesamt konnten fiinf Merkmale extrahiert werden, die im Wesentlichen die spektralen
Charakteristiken im Wellenldngenbereich von 9.9 um bis 10.96 um mittels Verhéltnis (10.08/10.277 pm und
10.193/10.277 pm), Flachen (10.288 - 10.964 um und 10.07 - 10.352 um), die Steigung und Kriimmung einer
Polynomanpassung 2. Grades (9.940 - 10.964 pm) erfassen. Die drei besten Regressionsgeraden der
Spektralmerkmale und der Fo Mol% Anteile sind in Abbildung 5.28 dargestellt.

Die extrahierten Merkmale erlauben somit eine quantitative Aussage zur Olivinzusammensetzung zu machen.
Diese Analyse beruht jedoch auf Probenmaterial mit einer sehr begrenzten Zusammensetzung der
Olivinkristalle. Zur Bestitigung der in dieser Arbeit erreichten Ergebnisse miissen weitere Proben mit einer
groferen Variation der Mischkristallzusammensetzung durchgefiihrt werden. Damit muss klargestellt werden,
ob sich die in dieser Analyse extrahierten Spektralmerkmale auch bei niedrigen Forsteritgehalten linear ver-
andern. Die Tendenzen dazu sind vorhanden. Somit kann vorerst festgestellt werden, dass trotz der geringen
Variationen der chemischen Zusammensetzungen bzw. Mischkristallzusammensetzungen sinnvolle Aussagen
iiber die Zusammensetzung der Olivinkristalle gemacht werden konnen.

5.3.6 Quarz, Schichtsilikate und Akzessorien

In diesem Kapitel werden die Minerale und deren Spektren vorgestellt, deren Mischkristallanteile nicht quan-
tifiziert wurden. Da sie jedoch auf den spektralen Verlauf der Gesteinsspektren (je nach Anteil) Einfluss aus-
tiben, erfolgt die Beschreibung der wichtigsten Vertreter. Dabei wird zundchst auf die Minerale eingegangen,
die mit einem Anteil von {iber 5 % in den Gesteinen des Mt Timna auftreten. AnschlieBend werden die
Spektren der Minerale, mit Bestandteilen <5 % im Gestein, aufgefiihrt.
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Abb. 5.28: Regressionsgeraden mit Korrelationskoeffizienten zwischen
Spektralmerkmalen und Fo Mol% -Anteil der Olivine

Quarz,

Quarz ist eines der Hauptminerale granitischer und granitoider Gesteine. Des Weiteren ist der Quarz ein
Bestandteil vieler Sedimente wie zum Beispiel der Sandsteine. Die chemische Formel des Quarzes ist SiO,.
Natiirlich gebildete Quarze sind im Gegensatz zu den meisten anderen Mineralen sehr arm an Element-
Verunreinigungen, was auf die Kristallstruktur zuriickzufiihren ist. Der Quarz ist ein trigonales Geriistsilikat
bei dem die SiO,-Tetraeder lber Sauerstoffbriicken miteinander verkniipft sind und pseudohexagonale O-
Ringe bilden. Es wird zwischen einem Tief- und einem Hochquarz unterschieden. Bei dem Tiefquarz sind die
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Sechserringe gewinkelt. Beim Hochquarz sind sie gestreckt. Tiefquarz entsteht bei niedrigeren Temperaturen
als Hochquarz.

Reflexionsspektroskopische Untersuchungen im TIR am Beispiel des Quarz werden in SALISBURY ET AL.
(1987), SALISBURY UND WALTER (1989), THOMSON UND SALISBURY (1993) und SALISBURY ET AL. (1991) vor-
gestellt. Emissionsspektroskopische Untersuchungen am Quarz erfolgten von RAMSEY UND CHRISTENSEN
(1998), RUFF ET AL. (1997) und CHRISTENSEN ET AL.(2000). Ein GroBteil dieser Untersuchungen bezog sich auf
die Erfassung der spektralen Charakteristik des Quarzes in Abhéngigkeit von der KorngréBevariation oder auf
die Quantifizierung des Quarzanteils in Mineralmischungen verschiedener Mineralpulver mittels
Gesteinsspektren. Weitere Untersuchungen dienten der Analyse von Streuungstheorien, die mittels unter-
schiedlicher spektroskopischer Methoden erfolgten (WALD UND SALISBURY, 1995).

Im TIR zeigt der Quarz seine charakteristischen Spektralmerkmale (Reststrahlenbanden) zwischen 8 und 10
um (1250 - 1000 cm™"), die auf Vibrationsschwingungen der Atome und Molekiile des Kristalls zuriickzufiih-
ren sind (siehe Kapitel 4.3). Die beiden ausgepriagtesten Emissionsminima liegen bei 8.4 und 9.0 pm (1190 -
1111 cm™), die durch ein ,,lokales* Emissionsmaximum bei 8.6 um getrennt sind. Ein weiteres, weniger star-
kes Minimum ist zwischen 12 - 13 um (833 - 769 c¢cm™) zu sehen. Die in dieser Arbeit untersuchten
Quarzspektren zeigten untereinander geringe spektrale Variationen. Deswegen kann ein beliebiges
Quarzspektrum als reprisentativ fiir alle Quarze betrachtet werden und ist in Abbildung 5.29 dargestellt.

Glimmer (Hell- und Dunkelglimmer) und weitere Schichtsilikate

Muskovit und Biotit

In die Gruppe der Glimmerminerale werden der Muskovit und der Biotit eingeordnet. Glimmer gehdren zu
den Schichtsilikaten. Die allgemeine Formel der Glimmer ist A, [(OH),/Si,0,,]. Wobei A von Al oder Mg und
seltener von Fe?*, Fe**, Mn und Ni besetzt wird. Ein weiterer Kationeneinbau (K, Na und Ca) erfolgt durch
die Si-Al Substitution. Zusitzlich ist der Einbau von Hydroxid- oder Wassermolekiilen zwischen den Zwei-
und Dreischichtpaketen moglich.

Muskovit (KAL[(OH,F),/AlSi,0,]) und Biotit (K(Mg,Fe),[(OH,F),/AlSi,O,,]) sind Dreischichtsilikate,
deren Basisschicht aus SiO,-Tetraedern aufgebaut wird. Die zweite Schicht (mittlere Schicht) besteht aus Mg
oder Al-Hydroxid-Oktaedern. Die dritte Schicht ist wieder eine SiO,-Tetraederschicht, deren Spitzen entge-
gengesetzt der ersten Schicht orientiert sind, so dass eine T-O-T Struktur bzw. eine Dreischichtstruktur ent-
steht. Zwischen den einzelnen Dreischichtlagen kdnnen weitere Ionen (K, Na, Ca etc.) eingebaut werden. Der
Muskovit lagert K zwischen seinen Tetraederschichten der Dreischichtpakete ein. Der Biotit baut zusitzlich
Mg und Fe in sein Gitter ein. Beide Minerale kristallisieren hauptsidchlich monoklin. Der Muskovit tritt hiu-
fig als feinschuppiges Aggregat mit Seidenglanz auf und wird als Serizit bezeichnet. Beide Minerale sind
gesteinsbildend und gehdren zu den Gemengteilen einiger Intrusivkérper wie zum Beispiel Granite und
Gneise.

Ein Grofiteil von Untersuchungen an Glimmern erfolgte mittels des Reflexionsbereichs (0.4 - 2.5 pm) bei
HUNT UND SALISBURY (1970A), HUNT ET AL. (1973), ADAMS (1975). Weitere Glimmerspektren werden in der
Spektralbibliothek des United States Geological Survey (USGS) im Internet vorgestellt. Die Hauptmerkmale
in diesem Wellenldngenbereich befinden sich fiir den Muskovit bei 1.4, 2.2, 2.3 und 2.4 pm und sind auf OH-
Schwingungen zuriickzufiihren. Beim Biotit sind die OH-abhéngigen Absorptionsbanden von den Fe-abhén-
gigen Merkmalen {iberprigt, so dass sehr breite Absorptionsbanden bei 0.6 und 1.3 pm zu erkennen sind und
im Bereich zwischen 2-2.5 um kaum bzw. sehr schwache Spektralmerkmale auftreten.

In der thermalen Absorptionsspektroskopie zeigt VELDE (1978) eine deutliche Absorptionsbande um die 10
um (1000 cm!) fiir den Muskovit an und fiihrt diese auf eine Si-O Streckschwingung zuriick. Weitere
Absorptionsbanden sind bei 12.8 pm (781 cm™") und bei 13.3 um (752 cm™!) aufgrund von Al-O bzw. Al-O-
Si Schwingungen. Beispiele fiir Glimmerspektren im TIR in der Reflexions- und Emissionsspektroskopie sind
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in SALISBURY ET AL. (1991), FEELY UND CHRISTENSEN (1999) aufgefiihrt. Die ASU Spektralbibliothek im
Internet présentiert weitere Glimmerspektren. Dabei wird gezeigt, dass die Spektren vom Biotit dem des
Chlorits sehr #dhnlich sind. Beide zeigen ein einfaches Emissionsminimum um die 9.8um (1020 cm™'). Dies
konnte im Rahmen dieser Arbeit fiir die gemessenen Minerale bestitigt werden (Abb. 5.29). Die
Muskovitspektren der Mt. Timna Proben zeigen ein ausgeprigtes Minimum bei 9.6 um (1041 cm!) (Abb.
5.29). Dies steht im Gegensatz zu Muskovitspektren der ASU Spektralbibliothek. Diese Spektren zeigen ein
Doppelmerkmal mit einem Minimum bei 9.1 (1099 cm™) und 9.6 um (1041 cm!). Eine Erklérung wire, dass
nur bestimmte Orientierungen innerhalb des Schliffes erfasst werden. Dies kann auf die Schichtstruktur
zuriickgefiihrt werden, denn die Diinnschlifffliche ermdglicht nur die Messung bestimmter Kristallflachen,
die + parallel zur Oberfldche orientiert sind. Kristalle die senkrecht dazu liegen, konnen nicht erfasst werden,
weil die Glimmerbléttchen im Queranschnitt zu diinn fiir die Messoptik sind. Dadurch kénnen moglicherwei-
se nicht alle spektralen Merkmale des Muskovits erfasst werden.

Serpentin

Serpentine gehoren zu der Serpentin-Talk-Pyrophyllit-Gruppe und entstehen bei hydrothermalen Alterationen
von magnesium- bzw. aluminiumhaltigen Gesteinen. Ausgangsmaterial fiir Serpentin und Talk sind Olivine
und rhombische Pyroxene, die hauptsidchlich in basischen und ultrabasischen Gesteinen vertreten sind.
Serpentin ist ein Zweischichtsilikat. Die Formel fiir Serpentin ist Mg,[(OH),/Si,O,]. Dieses Mineral besitzt
eine Mg-Oktaederschicht. Das Mg-lon ist grof3er als das Al-Ion, so dass es zu einer geringen Aufweitung der
Oktaederschicht kommt. Dadurch ist der Gitterabstand zwischen SiO,-Tetraeder und Oktaederschicht nicht
exakt identisch, so dass eine Kriimmung der Zwischenschicht erfolgt und eine faserige Struktur (Chrysotil)
entsteht. Eine weitere Variante kann entstehen, indem ein periodischer Wechsel der Oktaeder und SiO,.-
Tetraederschicht entsteht. Dadurch bildet sich eine Wellblechstruktur (Antigorit).

HunT UND SALISBURY (1970A) und HuNT ET AL. (1973) présentieren Serpentinspektren im
Wellenldngenbereich 0.4 - 2.5 pm. Die Spektren zeigen zwei charakteristische Fe-Banden bei 0.7 und 1.0 pm.
Weitere Merkmale sind auf OH-Gruppen bei 1.4 und schwach bei 1.9 pm zuriickzufiihren. Bei 2.34 pm befin-
det sich eine Bande aufgrund einer Kombination von OH Streckschwingungen und Mg-OH
Knickschwingungen. Weitere Serpentinspektren sind in der USGS Spektralbibliothek aufgefiihrt.

In dem TIR beschreiben BANDFIELD ET AL. (2000) Serpentinspektren fiir eine Endmember-Analyse zur
Bestimmung von Marsgesteinsspektren. Des Weiteren werden Serpentinspektren in der ASU
Spektralbibliothek vorgestellt. Nach Sichtung der Literatur erfolgten keine Arbeiten iiber das
Spektralverhalten der Serpentine im TIR mittels reflexions- oder emissionsspektroskopischer Methoden. Die
Serpentinspektren der Mt. Timna Proben sind denen der Muskovite sehr dhnlich. Sie besitzen ebenfalls ein
deutliches, schmales Emissionsminimum um die 9.6 um (1041 cm™) (Abb. 5.29), jedoch 4ndert sich die Form
in Richtung der lingeren Wellenlingen. Zwischen 9.7 und 10.3 pm (1031 - 971 cm’!) entsteht eine ,,Stufe®,
wohingegen beim Muskovit ein steiler Anstieg in der spektralen Kurve zu verzeichnen ist. Die Intensitdt der
Spektren ist gleich der der Muskovite.

Chlorit

Chlorite sind Vierschichtminerale und typische Alterationsminerale. Sie bestehen aus Talkschichten
(Mg,[(OH),/Si,0,,]) mit dazwischengelagerten (Mg,Fe)(OH) -Oktaederschichten. Das Mischkristallsystem
der Chlorite wird chemisch hauptsichlich durch die Elemente Fe?*, Fe3*, Mg und Al bestimmt. Entsprechend
werden Talk-Chlorite (Penin), Ferro-Chlorite (Fe**; Brunsvigit) und Ferro-Ferri-Chlorite (Fe*"; Thuringit)
unterschieden. Die meisten Chlorite kristallisieren monoklin.

Im Reflexionsbereich untersuchten beispielsweise HUNT UND SALISBURY (1970A) verschiedene Chlorite.
Weitere Chloritspektren werden in der Spektralbibliothek der USGS vorgestellt. Chlorite zeigen um 0.7, 0.9
und 1.1 pm schwache und breite Banden, die auf den Fe-Einbau zuriickzufiihren sind. Zwischen 2 und 2.5 pm
sind die Absorptionsbanden auf Kombinationsschwingungen der OH und Mg-OH Verbindungen zuriickzufiih-
ren. Diese sind wesentlich stirker ausgepriagt und haben eine héhere Intensitit.



5 Quantitative Referenzanalytik und thermale Infrarot Laborspektrometrie Seite 63

Anhand von Absorptionsspektren konnten TUDDENHAM UND LyoN (1959) den Fe-Gehalt und Anzahl von Si
Substituierungen durch Al aufgrund der Absorptionsbanden (Form, Anzahl, Intensitdt und Position) bestim-
men. Merkmale zwischen 9 - 10.5 um (1111 - 952 cm™!) werden auf die Si-O Streckschwingungen zuriickge-
fihrt. SHIROzZU (1985) beschreibt annidhernd die Zusammensetzung der Tetraeder anhand der
Absorptionsbanden im Wellenlingenbereich zwischen 9 - 11 um (1111 - 909 cm™).

Reflexions- und emissionsspektroskopische Untersuchungen im TIR anhand von Chloritspektren stellen
SALISBURY ET AL. (1991) und FEELY UND CHRISTENSEN (1999) vor. Weitere Chloritspektren werden in der ASU
Spektralbibliothek vorgestellt. Dabei dienen diese Spektren zum Grofiteil Untersuchungen, die
Gesteinsspektren in ihre Einzelspektren entmischen. Untersuchungen zur quantitativen Bestimmung der
Minerale mittels thermaler Reflexions- oder Emissionstechniken konnten in der Literatur nicht gefunden wer-
den. Die Chloritspektren der Mt. Timna Proben zeigen bei 9.8 pum (1020 cm™) ein deutliches
Emissionsminimum und sind den Biotitspektren sehr dhnlich (siehe Chlorit und Biotit; Abb. 5.29). Sie stim-
men im Wesentlichen mit denen der bekannten Spektralbibliotheken iiberein.

Chlorit

Serpentin
Muskovit

Emissivitét (vertikal versetzt)

8 9 10 11 12 13 14
Wellenldnge [um]

Abb. 5.29: Emissivitdtsspektren von Chlorit, Serpentin, Muskovit, Biotit
und Quarz

Akzessorien

Akzessorien sind die Gemengteile eines Gesteins, die in sehr geringen Anteilen (< 5 %) auftreten. In den
Proben des Mt. Timna treten Apatit (Ca,[F, Cl, OH)/(PO,)]), Titanit (CaTiOSiO,), Epidot (Caz(Fe3+,
ADAL[O/OH)/(Si0,)(Si,0,)]), Kalzit (CaCO,)und Magnetit (Fe,O,) auf. Diese geringen Anteile liben keinen
Einfluss auf die spektrale Charakteristik der Gesteinsproben aus. Somit haben sie auch keinen entsprechen-
den Einfluss auf folgende Entmischungsansitze, die verwendet werden um Gesteinsspektren hinsichtlich ihrer
mineralogischen Zusammensetzung zu untersuchen. Abbildung 5.30 zeigt Spektren dieser Akzessorien. Auf
eine genaue Beschreibung der Minerale wird dabei verzichtet, weil diese Spektren fiir weitere Analysen der
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Gesteinsspektren nicht verwendet wurden. Weitere Informationen zu den Mineralen befinden sich in den gén-
gigen Lehrbiichern der Mineralogie wie z.B. MATTHES (1993) oder ROSLER (1991). Von oben nach unten sind
Kalzit, Magnetit, Titanit, Apatit und Epidot Spektren aufgefiihrt. Der Kalzit zeichnet sich durch ein einfaches,
schmales, intensives Emissionsminimum bei 11.33 um (882 cm!) aus. Ansonsten ist die Spektralkurve ohne
jegliche Merkmale und gleichméfig in der Emissionshdhe. Der Magnetit zeigt keine charakteristischen
Merkmale im Wellenléngenbereich von 8 - 14 pm (1250 - 714 cm™"). Erst jenseits der 14 um (714 cm™) befin-
den sich die Merkmale des Magnetits. Ganz im Gegenteil dazu verhilt sich der Titanit. Dieses Mineral zeigt
ein breites und intensives Emissionsminimum im Bereich von 9.7 - 12.5 pm (1031 - 800 cm') mit einem
maximalen Minimum bei 10.81 um (925 cm™). Bei 11.52 um (868 cm!) ist ein weiteres aber schwicheres
Minimum zu erkennen, so dass von einem Doppelmerkmal gesprochen werden kann. Auch der Apatit zeigt
im thermalen Wellenldngenbereich ein deutliches und charakteristisches Spektralmerkmal. Er dhnelt von der
Charakteristik her dem des Quarzspektrums. Die maximalen Emissionsminima (9.05 und 9.5 pm bzw. 1105
- 1052 ecm™) liegen jedoch in den ldngeren Wellenlidngen im Gegensatz zu denen des Quarz. Des Weiteren ist
das ,lokal Emissionsmaximum® wesentlich stirker ausgeprigt und liegt ebenfalls in den lédngeren
Wellenldngen (9.24 um, bzw. 1082 cm!), (beim Quarz 8.62 um, bzw. 1160 cm™). Zusitzlich fehlen dem
Apatit alle weiteren Merkmale im Bereich zwischen 10 - 14 um, wie sie beispielsweise beim Quarz zwischen
12 und 13 um (833 - 769 cm!) auftreten. Der Epidot unterscheidet sich von den anderen Spektren, indem der
spektrale Verlauf wesentlich stirker strukturiert ist. In dem Bereich zwischen 8 und 12 pum (1250 - 833 cm™!)
sind vier deutliche Emissionsminima vorhanden. Das maximale Minimum tritt bei der Wellenldnge 10.41 um
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Abb. 5.30: Emissivitdtsspektren verschiedener akzessorischer
Minerale
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(960 cm™") auf. Flankiert wird dieses Minimum an beiden Seiten durch zwei weniger starke Emissionsminima
bei 11.32 und 9.38 pum (883 - 1066 cm’!). In Richtung der kiirzeren Wellenléngen ist bei 8.77 pm (1140 cm™")
das vierte deutliche Minimum zu erkennen. Bei 12 und 13.3 um (833 - 752 cm’!) sind zwei weitere schwache
Merkmale angedeutet.

Weitere Mineralspektren im thermalen Wellenlédngenbereich stellen die Spektralbibliotheken der JHU
(Reflexionsspektren) und die ASU Bibliothek (Emissionsspektren) vor. Die Beschreibungen zu den
Spektralbibliotheken werden fiir die JHU von SALISBURY ET AL. (1991) und fiir die ASU Bibliothek von
CHRISTENSEN ET AL. (2000) gegeben. Die in dieser Arbeit gemessenen Spektren besitzen eine hohe Uberein-
stimmung mit den Spektren der bestehenden ASU- und JHU-Spektralbibliotheken.

5.4 Alterationseinfliisse auf das Spektralverhalten

Alterationen sind chemische Umwandlungen von Mineralen hédufig nach ihrer Kristallisation und sind eine
hiufig auftretende Erscheinung in magmatischen Gesteinen. Die Prozesse, die zu Alteration fithren, kdnnen
sowohl wihrend der Entstehung eines Gesteinskorpers als auch danach auftreten. Auch ein Grofiteil der
Gesteine des Mt. Timna ist stark alteriert. Dabei treten hauptsdchlich bei den Feldspiten Serizitisierungen auf.
Bei den Amphibolen und Biotiten ist hiufig eine Chloritisierung zu beobachten. Die spektrale Charakteristik
der Alterationsminerale Serizit (feinschuppiger Muskovit) und Chlorit zeigen gleiche Intensitéten wie die der
Ausgangsminerale und unterscheiden sich von ihnen im Wesentlichen durch einfache, gut ausgeprégte und v-
formige Emissionsminima an den Positionen bei 9.74 pm (1026 cm™") fiir Muskovit (Serizit) und 9.86 pm
(1014 cm™) fiir Chlorit (Abb. 5.29). Diese Merkmale befinden sich in den gleichen Wellenlingenbereichen,
bei denen die Ausgangsminerale ebenfalls ihre spezifischen Merkmale aufweisen. Somit ist eine
Beeinflussung der spektralen Signatur des Ausgangsminerals aufgrund einer Alteration durch die Uberlage-
rung beider spektralen Charakteristiken zu erwarten. Aus geritetechnischen Griinden kdnnen diese Einfliisse
nicht quantitativ erfasst werden. Diese Problematik wird gesondert in Kapitel 6.4 behandelt.

Um diese Einfllisse anndherungsweise zu analysieren, wurden lineare Mischreihen zwischen einem
Alterationsmineral und einem Ausgangsmineral fiir jeweils Muskovit-Albit und Chlorit-Hornblende berech-
net. In 10er Prozentschritten wurde der spektrale Anteil des Alterationsminerals erh6ht und der Anteil des
Ausgangsminerals entsprechend reduziert. Die Mischreihe Albit-Muskovit ist in Abbildung 5.31a und die
Hornblende-Chlorit-Reihe in Abbildung 5.31b dargestellt. Die Mischreihe Albit-Muskovit zeigt mit zuneh-
mendem Anteil an Muskovit eine deutliche Verdnderung des Doppelmerkmals zwischen 9.6 - 9.9 pm (1041 -
1010 cm™!). Je hoher der Anteil des Muskovits ist, desto stirker nimmt der Kontrast dieses Merkmals ab. Dies
gilt auch fiir die weniger stark ausgepragten Merkmale zwischen 12.5 - 14 um (800 - 714 cm™') sowie fiir das
Minimum bei ~ 8.8 um (1136 cm™!). Zusitzlich ist ein Versatz der Minima zueinander zu beobachten. Das
Emissionsmaximum bei 9.75 pm (1025 ¢cm'!) hingegen bleibt in der Position konstant und nimmt nur an
Kontrast ab. Dies ist auf die Uberlagerung beider Merkmale zuriickzufiihren, da das Maximum des
Albitspektrums mit dem Minimum des Muskovitspektrums an nahezu gleicher Position liegt. Durch diese
Kombination entsteht auch kein Versatz des Emissionsmaximums.

Ein dhnliches Spektralverhalten ist bei der Umwandlung der Hornblende in den Chlorit zu beobachten. Das
deutliche Doppelmerkmal zwischen 9.46 - 10.08 pm (1057 - 992 cm!) verindert sich mit zunehmendem
Chloritanteil, indem das Minimum in den kiirzeren Wellenldngen vollstindig verschwindet und in den ldnge-
ren Wellenléngen einen Versatz von 10.08 um (992 ¢m™') nach 9.74 pm (1026 cm™') aufweist. Bei einem
Chloritanteil von 50 % ist das 1. Minimum des Doppelmerkmals nicht mehr als Minimum erkennbar, sondern
nur noch als ,,Stufe”. Die beiden schwiicheren Minima bei 8.7 und 11 pm (1149 u. 909 cm™') nehmen bei
zunechmendem Chloritanteil ebenfalls im Kontrast ab.

Die Verinderungen an den spezifischen Merkmalen der Ausgangsminerale aufgrund von Alterationsprozessen
haben zur Folge, dass eine genaue Identifizierung eines Minerals und die Quantifizierung der
Zusammensetzung erschwert wird bzw. nicht moglich ist. Dies wird deutlich am Beispiel eines Spektrums von
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Abb. 5.31: Lineare Mischreihen zwischen Spektren eines Rein- und Alterationsminerals in 10er Prozentschritten. a)
Albit/Muskovit und b) Hornblende/Chlorit

einem serizitisierten Albit im Vergleich zu einem Spektrum eines Perthits. Wie aus Abbildung 5.32a deutlich
wird, ist die spektrale Charakteristik in dem Wellenldngenbereich (9.4 -10.4 um bzw. 1063 - 961 cm!) beider
Minerale sehr dhnlich. Beide Spektren zeigen ein schwach ausgeprigtes Doppelmerkmal mit den Minima an
den gleichen Positionen. Auch die Flanken dieses Merkmals zeigen einen sehr dhnlichen Verlauf. Der Bereich
zeigt hingegen um 8.7um (1149 c¢cm™) einen deutlichen Unterschied. Dieser Unterschied kann aber fiir
Gesteinsanalysen nicht genutzt werden, weil z.B. beim Granit dieser Bereich von den Merkmalen des Quarzes
iiberpriagt wird. Da bei einer Identifizierung von Mineralen (z.B. Feldspdte) und Gesteinen (granitoide
Gesteine) und der Quantifizierung ihrer Zusammensetzung der Bereich von 9.4 - 10.4 pm (1064 - 961 cm™)
verwendet wird (siche Kapitel 4.5), sind fehlerhafte Analysen nicht auszuschlieSen. Zuriickzufiihren ist dies
auf die sich zu stark dhnelnden Bereiche zweier Spektren, die nicht mehr deutlich von einander unterschieden
werden konnen.
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Abb. 5.32: a) Vergleich zwischen einem alterierten Albitemissionsspektrum (durchgezogen) und eines

Perthitemissionsspektrums (strichpunktiert). b) Emissionsspektren eines Oligoklases, gemessen aus einem alterierten (strich-
punktiert) und einem nicht alterierten Bereich (durchgezogen)
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Ein weiteres Beispiel zur Verdnderung spektraler Merkmale wird anhand eines serizitisierten Oligoklas gege-
ben. Abbildung 5.32b présentiert je ein Spektren aus einem alterierten und einem nicht alterierten Bereich
eines Kristalls. Ein Vergleich dieser beiden Spektren verdeutlicht, inwieweit sich das Hauptmerkmal des
Oligoklases (~ 9.8 um bzw. 1020 c¢m™) bei einer Serizitisierung verdndert. Die Position des
Emissionsminimums verschiebt sich in die kiirzeren Wellenlédngen (~ 9.6 um bzw. 1041 cm™") und die Form
des Merkmals verdndert sich ebenfalls. Es wird wesentlich ,,spitzer” und nimmt an Intensitét zu. Dies ist auf
die Uberlagerung der beiden absoluten Minima des Oligoklases und des Serizits zuriickzufiihren. Auch die
Flankenform im Bereich der kiirzeren Wellenlingen (9.4 - 9.6 um bzw. 1063 - 1041 cm™) wird durch die
Serizitisierung steiler. Wird beispielsweise die Position des Minimums des alterierten Minerals zur
Identifizierung herangezogen, so sind auch in diesem Fall fehlerhafte Ergebnisse zu erwarten.

Die hier présentierten Untersuchungen zeigen, dass eine Identifizierung von alterierten Mineralen anhand
ihrer spektralen Charakteristik erschwert wird. Einen besonderen Einfluss iibt das zuvor beschriebene spek-
trale Verhalten auf quantitative Spektralanalysen von Gesteinen aus. Durch die Verdnderung der
Spektralmerkmale alterierter Minerale und der damit verbundenen spektralen Ahnlichkeit mit anderen
Mineralen ist eine Uber- oder Unterbewertung bestimmter Mineralanteile einer Gesteinsprobe mdglich.
Zurlickzufiihren ist dies auf so genannte Entmischungsansitze, die Einzelmineralspektren in unterschiedlichen
Gewichtungen nutzen und diese iiber Mischmodelle zu einem Gesteinsspektrum kombinieren. Dabei ist es
moglich, dass ein falsches Reinmineralspektrum aus einer Datenbank gewéhlt wird, welches eigentlich nicht
oder nur zu geringen Anteilen in einem Gestein vertreten ist, dem alterierten Mineral spektral aber gleicht und
eine bessere Anpassung an das Gesteinsspektrum bei der Modellierung ermoglicht.

Um solche Fehler zu minimieren, miissen Spektralbibliotheken erstellt werden, die zusdtzlich zu den
Reinmineralspektren auch Spektren von Mineralen mit bekannten Alterationsanteilen enthalten. Somit wer-
den den Entmischungsansidtzen mehr Informationen gegeben, damit eine optimale Quantifizierung von
Mineralzusammensetzungen eines Gesteins erfolgen kann. Ein weiterer Ansatz alterierte Minerale besser zu
identifizieren bzw. alterierte Gesteine zu bestimmen, wére eine gestaffelte Entmischung. Dabei wiirden in
einem ersten Schritt von dem Gesteinsspektrum die Minerale extrahiert, von denen bekannt ist, dass keine
Alteration vorhanden ist. Das verbleibende Spektrum wird nun mit Hilfe einer Datenbank alterierter Minerale
entmischt. Im letzten Schritt werden die Spektren der alterierten Minerale untersucht und das
Ausgangsmineral, wenn moglich, bestimmt. Auf diesem Weg ist eine genauere spektrale Bestimmung der
mineralogischen Zusammensetzung von Gesteinen denkbar.

5.5 Zusammenfassung und Diskussion der Ergebnisse

In dem Kapitel der Mineralanalyse wurden Zusammenhdnge zwischen Spektralmerkmalen im TIR und che-
misch-mineralogischen Parametern silikatischer Minerale untersucht. Dazu erfolgten mittels eines TIR
Mikroskops spektrale Messungen der Minerale in ihrem Kristallverband von Diinnschliffen. Diese Spektren
wurden, unter Anwendung einer neuen Methode zur automatischen Extraktion von Spektralmerkmalen und
deren Korrelation mit chemisch-mineralogischen Parametern zur quantitativen Bestimmung von
Mischkristall- und Elementanteilen, untersucht.

Als wichtigste Mineralgruppen fiir granitoide Gesteine wurden zu Beginn die Plagioklas- und die
Alkalifeldspdte analysiert. Dabei wurden fiir die Plagioklase gute Quantifizierungsergebnisse erreicht, wéh-
rend die Analyse der Alkalifeldspite keine Moglichkeit zur quantitativen Bestimmung erlaubte. Die
Plagioklase wurden zunéchst auf ihre Anorthit- und Albitanteile in Mol% analysiert. Die Untersuchung hin-
sichtlich der Gew.%-Anteile von Na und Ca wurde nicht weiter verfolgt, weil die Quantifizierung der
Mischkristallanteile ausreichend gute Ergebnisse lieferte. Sowohl fiir den Anorthit- als auch flir den
Albitanteil wurden Spektralmerkmale wie zum Beispiel Fliachen, Steigungen und Kriimmungen von
Polynomen sowie Verhiltnisse zwischen zwei Wellenlédngen im Wellenldngenbereich zwischen 9 und 11 pm
extrahiert und erfolgreich mittels linearer Regressionsanalysen mit Korrelationenkoeffizienten > 0.85
bestimmt. Dabei war es moglich fiir den Anorthitanteil sechs Merkmale zu extrahieren. Fiir den Albitanteil
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wurden 12 Merkmale bestimmt. Diese extrahierten Merkmale sind robust gegen geringfiigige Variationen
(Position der absoluten Emissionsminima) innerhalb der charakteristischen Reststrahlenbanden, die durch
natiirliche Kristallverunreinigungen oder Messinstrumenteninstabilititen auftreten kdnnen. Dadurch kénnen
eventuelle Fehlerquellen zur Charakterisierung von Mineral- und Gesteinsproben minimiert werden. Die
hoéhere Anzahl von Spektralmerkmalen in Assoziation mit dem Albitanteil gegeniiber dem Anorthitanteil wird
auf das Probenmaterial zuriickgefiihrt. In den Gesteinen des Mt Timna dominieren die Na-reichen
Plagioklase. Infolge dieser groferen Probenmenge ist anzunchmen, dass die Analysemethode mehr
Moglichkeiten zur Korrelation zwischen den Na-assoziierten Merkmalen findet als gegeniiber den Ca-assozi-
ierten Merkmalen.

Fiir die Alkalifeldspite wurde der Mischkristallanteil vom Orthoklas und der Gew.%-Anteil von den spektra-
len Informationen abgeleitet. Die besten Ergebnisse der Korrelationsanalysen sind Koeffizienten < 0.5. Die
Reststrahlenbanden zeigen unsystematische Variationen, so dass die einzigen Spektralmerkmale als sehr
geringe Wellenlidngenintervalle aus einem Wellenlédngenbereich > 11 pm extrahiert wurden. Damit erfassen
sie nicht die charakteristischen Reststrahlenbanden dieser Feldspite. Sie befinden sich in einem Bereich, der
spektral keine eindeutigen Merkmale aufweist und deswegen keine sinnvolle Quantifizierung ermdglicht.
Eine mogliche Ursache fiir dieses unzureichende Ergebnis ist die geringe Variation der chemischen
Bestandteile bzw. Mischkristallzusammensetzungen mit einem relativen Unterschied von 14 Mol% in
Kombination mit den hohen spektralen Variationen der Reststrahlenbanden. Dadurch war die angewendete
Methode nicht in der Lage entsprechende Merkmale zur erfolgreichen Quantifizierung zu extrahieren. Eine
Erklarung fiir das unsystematische Spektralverhalten der Reststrahlenbénder wére die abkiihlungsbedingten
Verzerrungen im Kristallgitter bei den Alkalifeldspéten. Dadurch besteht die Mdglichkeit, dass die Symmetrie
im mikroskopischen Bereich variiert und somit die spektrale Charakteristik veréndert. In Bezug auf die in die-
ser Arbeit verwendete Messtechnik, muss diese Annahme in weiteren Analysen beriicksichtigt und entspre-
chend zusitzliche Strukturuntersuchungen mit eingebunden werden. Das Mineral Mikroklin wurde aufgrund
unzureichender Quantitét und Qualitét nicht in diese Untersuchung einbezogen.

Analysen von Mineralen mit chemischen Entmischungserscheinungen wurden im Rahmen dieser Analyse nur
am Perthit durchgefiihrt. Entmischte Plagioklase konnten aufgrund vollstindigen Fehlens in den Proben des
Mt. Timna nicht untersucht werden. Ein Perthitspektrum wird als Mischspektrum der beiden Feldspatphasen
Orthoklas und Albit betrachtet, da beide Phasen nebeneinander in einem Kristall auftreten. Die
Quantifizierung der Zusammensetzung dieser Minerale wurde aus gerétetechnischen Griinden nicht durchge-
fiihrt. Dies ist auf die Messoptik zurlickzufithren, fiir die bei einer Quantifizierung im Massstab der Kristalle
Informationen iiber die Verteilung der einzelnen Phasen notwendig sind. Im Kapitel 6.2 wird auf diese
Thematik ausfiihrlicher eingegangen. Qualitativ konnen jedoch die Mischspektren durch die beiden
Einzelmineralspektren erklart werden. So sind die spektralen Merkmale der einzelnen Komponenten in einem
Perthitspektrum erkennbar. Je nach Zusammensetzung dieses Minerals besteht jedoch die Moglichkeit, dass
eine erhdhte spektrale Ahnlichkeit mit einem der beiden beteiligten Mineralphasen auftreten kann. Fiir wei-
terfithrende Analysemethoden, wie z.B. die Entmischung von Gesteinsspektren, kann dies jedoch zu fehler-
haften Ergebnissen flihren. Beispielsweise kann die Dominanz eines Anteils zu falschen Ableitungen der ein-
zelnen Komponenten flihren. Zum Beispiel kann bei einem perthitreichen Gestein der Albitanteil iberbewer-
tet werden. Deswegen ist es notwendig eine ausreichende Anzahl von spektralen Variationen entmischter
Minerale in Bibliotheken bereitstellen zu kdénnen, um Uber- bzw. Unterbewertungen einzelner
Mineralkomponenten im Gestein zu minimieren.

Eine weitere wichtige gesteinsbildende silikatische Mineralgruppe bilden die Ketten- und Bandsilikate
(Pyroxene und Amphibole). Fiir die Pyroxene wurden erfolgreich Korrelationsanalysen zur Quantifizierung
des Enstatitanteils durchgefiihrt. Die besten Regressionen wurden mit Korrelationskoeffizienten von > 0.95
fiir die Steigung eines Polynoms 2. Grades, eines Verhéltnisses und der Standardabweichung der extrahierten
Spektralmerkmale bestimmt. Sowohl flir den Mg als auch den Fe Gew.%-Anteil wurden Korrelations-
koeffizienten von > 0.9 berechnet. Dabei wurden Verhiltnisse, Flichenanteile, Steigungen von Polynom 2.
Grades und Bandentiefen extrahiert, die innerhalb der Reststrahlenbanden auftraten. Die in dieser Arbeit ver-
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wendeten Pyroxene zeigen eine sehr geringe Variation der chemischen Bestandteile bzw. Mischkristallzusam-
mensetzungen. Somit sind die hier bestimmten Korrelationskoeffizienten nicht direkt als repriasentativ fiir die
gesamte Gruppe der Pyroxene zu betrachten. Dennoch kann dieses Ergebnis als ein Trend angesehen werden,
welches sowohl eine Bestimmung des Mol%-Anteil En also auch die Gew.%-Anteile von Mg und Fe auf der
Basis bestimmter spektraler Merkmale ermdglicht. Um diesen Trend zu bestitigen und die spektrale Analyse
der Pyroxen zu verbessern, miissen in zukiinftigen Arbeiten Pyroxene mit hoheren Variationen ihrer chemi-
schen Bestandteile bzw. Mischkristallzusammensetzungen eingebunden werden.

Die Analyse der Amphibole zeigt keine zufrieden stellenden Ergebnisse. Im Gegensatz zu den bisher vorge-
stellten Mineralen werden Amphibole nach den Anteilen der Elemente in der Strukturformel klassifiziert. Die
Korrelationsanalysen wurden somit fiir die wichtigsten, mineralbestimmenden Elemente (Si, Mg, Fe, Ca und
K) durchgefiihrt. Fiir den Si-Anteil pro Formeleinheit konnten Regressionen mit einem
Korrelationskoeffizienten > 0.8 berechnet werden. Dabei wurden jeweils eine Bandentiefe, ein
Verhiltnismerkmal und die Kriimmung eines Polynoms 2. Grades entlang des intensivsten Emissions-
minimums der Amphibole extrahiert. Fiir die Quantifizierung der Elemente Ca, Fe und Mg pro Formeleinheit
oder Gew.%-Anteile wurde ein Koeffizient von 0.5 nicht tiberschritten. Diese gering korrelierenden Merkmale
befinden sich zusitzlich in einem Wellenldngenbereich > 11 pm (909 cm™') und zeigen damit keine vollstin-
dige Erfassung der Reststrahlenbanden. Mogliche Ursachen dafiir konnten durch die Variationen im Einbau
der vielen unterschiedlichen Kationen an den verschiedenen Positionen des Kristallgitters erkldrt werden.
Dadurch liegt die Vermutung nahe, dass eine Systematik in den IR Spektren nicht erfasst werden konnte. Das
vorhandene Probenmaterial stellt vermutlich nicht geniigend verschiedene Amphibole zur Verfiigung.
Dadurch wird die Extraktion von stabilen Spektralmerkmalen zur Identifizierung der Minerale und deren che-
mischen Bestandteilen bzw. Mischkristallzusammensetzungen erschwert bzw. unmoglich. Bei weiteren
Gesteinsuntersuchungen, die Analysen von Amphibolen zur Folge haben, miissen ausfiihrliche Analysen mit
einer hoheren Anzahl von verschiedenen Amphibolen in Kombination mit Untersuchungen von Struktur und
chemischer Zusammensetzung der Minerale durchgefiihrt werden.

Die Olivine wurden hinsichtlich ihres Forsterit (Fo) Mol%-Anteil und ihrer Mg und Fe Gew.%-Anteile erfolg-
reich untersucht. Die besten Korrelationsergebnisse sind Regressionsgeraden mit einem Koeffizienten > 0.9.
Dabei wurden fiir den Fo Mol%-Anteil drei Merkmale (Flachenanteil, Bandentiefe und die Steigung eines
Polynoms) bestimmt. Diese Merkmale befinden sich alle in dem Bereich (9.8 - 10.8 um). Zusitzlich ist in die-
sem Wellenldngenbereich geringer Versatz im Emissionsminimum zu erkennen. Dieser Versatz konnte nicht
in einen linearen Zusammenhang mit Fe- bzw. Mg-Gehalte gebracht werden. Die Variationen sind vermutlich
zu gering, um den Elementgehalt durch den Versatz einer Merkmalsposition ableiten zu konnen. Erst durch
eine Beschreibung des Emissionsminimums mit den oben genannten Merkmalen wurde ein linearer
Zusammenhang hergestellt. Dieses Ergebnis zeigt dhnlich wie bei den Pyroxenen, dass trotz der geringen che-
mischen Variationen der Olivine eine gute Quantifizierung moglich ist. In weiteren Untersuchungen muss
jedoch iiberpriift werden, ob die hier extrahierten Merkmale auch auf eine Probenreihe mit mehr Mineralen
und mit einer héheren chemischen Variation iibertragbar sind. Fiir die Fe und Mg Gew.%-Anteile sind eben-
falls Korrelationskoeffizienten um 0.9 berechnet worden. Insgesamt wurden sechs Merkmale extrahiert. Dabei
bilden jeweils ein Flachenanteil und Maximumwert fiir den Fe-Gehalt die beste Korrelation. Wahrend ein
Verhiltniswert, ein Flichenanteil und die Steigung sowie Kriimmung eines Polynoms fiir den Mg-Gehalt die
beste Quantifizierung ermoglichte. Diese Merkmale decken die gleichen Bereiche ab, wie die des Fo Mol%-
Anteils, und stehen in direktem Zusammenhang dazu, so dass sie nicht diskutiert wurden.

Die spektrale Erfassung der Minerale Quarz, Muskovit, Biotit, Serpentin, Kalzit, Epidot, Chlorit und Magnetit
diente der qualitativen Erfassung bzw. der Identifizierung. Die Quantifizierung der chemischen
Zusammensetzung dieser Minerale bzw. deren Mischkristallzusammensetzungen wurde nicht durchgefiihrt,
weil zum einen die Probenmengen zu gering waren und zum anderen beim Quarz keine Quantifizierung sinn-
voll ist. Die visuelle Interpretation der Spektren zeigte, dass einige dieser Minerale sich spektral &hnlich sind.
Beispielsweise besitzen die Spektren des Biotits und des Chlorits ein Emissionsminimum bei 9.8 um und
dhneln sich auch in der Charakteristik sehr. Bei beiden Mineralen handelt es sich um Schichtsilikate, die eine
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trioktaedrische Struktur besitzen. Somit kann aufgrund der Struktur ein dhnliches spektrales Verhalten erwar-
tet werden, das eine klare Trennung der beiden Minerale erschwert. Des Weiteren kann die Ahnlichkeit bei
den Proben des Mt. Timna auf die Umwandlung von Biotit in den Chlorit zuriickgefiihrt werden. Vermutlich
sind die Minerale nicht vollstindig umgewandelt, so dass eine Uberlagerung beider Spektren denkbar wire
und die Ahnlichkeit des Chlorits zum Biotit verstirkt. Der einzige sichtbare Unterschied ist ein schwaches
Minimum bei > 12pum, welches beim Chloritspektrum auftritt und beim Biotit fehlt. Fiir weiterfiihrende
Analysen, wie z.B. Gesteinsoberflachenanalysen in der Fernerkundung, ist dieses Merkmal aber nicht zu ver-
wenden. Es befindet sich in dem Wellenldngenbereich, indem die Atmosphére dieses Bereichs beginnt zu mas-
kieren. Die Schichtsilikate bilden eine wichtige Gruppe bei den Silikaten und miissen Bestandteil weiterer
Untersuchungen in zukiinftigen Arbeiten zum spektralen Verhalten silikatischer Minerale im TIR sein.

Die Analyse von Alterationen auf die spektrale Charakteristik zeigte deutliche Verdnderungen bei wichtigen
Spektralmerkmalen. Am Beispiel eines Albits und eines Amphibols wurde dieser Einfluss genauer untersucht.
Die Berechnung kiinstlicher Mischreihen zwischen einem Albit- und einem Muskovitspektrum (Simulation
der Serizitisierung eines Feldspates) fithrte zu einer eindeutigen Verdnderung der Spektren. Bei dieser
Modellierung wurde das Doppelemissionsminimum des Albits bei 9.6 und 9.8 um stark abgeschwécht.
Zusitzlich konnte eine Verschiebung in der Position der Minima nachgewiesen werden. Dabei verdndert sich
das Doppelmerkmal so, dass es in der Charakteristik einem Perthitspektrum &hnelt. Dadurch wird die
Ableitung eines Mischkristallanteils anhand dieses Merkmals erschwert bzw. fiihrt zu Fehlidentifizierungen.
Dies hat grofe Bedeutung fiir beispielsweise Entmischungsansédtze in der Fernerkundung. Das
Doppelmerkmal ist wichtig bei der Analyse granitoider Gesteine. Ein Perthit und ein alteriertes Albitspektrum
zeigen anndhernd das gleiche Doppelmerkmal. Der einzige Bereich in dem sie sich spektral deutlich von
einander unterscheiden liegt in den Wellenldngen < 9.6 um. Da dieser Bereich aber bei Graniten und granitoi-
den Gesteinen héufig durch den Quarz iiberlagert wird, steht nur noch der Bereich des Doppelminimums als
spektrales Merkmal fiir eine spektrale Gesteinsanalyse zur Verfiigung. Da die spektrale Ahnlichkeit vorhan-
den ist, muss folglich eine Uber- bzw. Unterbewertung eines dieser Minerale erfolgen. Bei der Amphibol-
Chloritmischreihe konnte das gleiche Phinomen beobachtet werden. Auch bei diesem Mineral schwéchen sich
die charakteristischen Minerale ab bzw. verschwinden vollstdndig mit zunechmender Alteration (1. Minimum
des Doppelmerkmals). Bei beiden Beispielen beeinflusst das Alterationsmineral durch sein Spektrum ent-
scheidende Spektralmerkmale des Hauptminerals. Die Uberlagerung der beiden Spektren hat zur Folge, dass
bei einer spektralen Bestimmung eines Minerals zusdtzlich untersucht werden muss, in welchen
Alterartionszustidnden sich die Minerale befinden. Fiir die Einbindung der Mineralspektren in weiterfiihrende
Analysemethoden, wie zum Beispiel bei Gesteinsbestimmungen, miissen diese Beeinflussungen beriicksich-
tig werden, um Fehler bzw. Ungenauigkeiten bei der spektralen Quantifizierung von Gesteineszusammen-
setzungen zu minimieren.

Diese Mineralanalyse zeigt, dass die Untersuchungen der einzelnen Minerale mit einem TIR-Mikroskop gute
Ergebnisse erzielen. Die wichtigsten gesteinsbildenden Minerale wurden anhand ihrer spektralen
Charakteristik identifiziert und quantifiziert. Fiir Plagioklase, Pyroxene und Olivine war es moglich,
Mischkristallanteile in Mol% und Elementanteile in Gew.% mit Korrelationskoeftizient zwischen 0.8 - 0.9 zu
bestimmen. Bei der Quantifizierung mussten jedoch auch Einschrinkungen aufgrund des Probenmaterials
gemacht werden. Fiir Alkalifeldspdte und Amphibole konnten keine sinnvollen Quantifizierungen erreicht
werden. Fiir diese Minerale miissen weitere Untersuchungen durchgefiihrt werden, in die
Kristallstrukturanalysen und mehr Minerale mit hoheren Variationen der chemischen Bestandteile bzw.
Mischkristallzusammensetzungen eingebunden werden.

Des Weiteren beschreiben die Quantifizierungsergebnisse eindrucksvoll, inwieweit die neu entwickelte
Methode zur Mineralanalyse eingesetzt werden kann. Dabei stand im Vordergrund, eine Technik anzubieten,
die einen schnellen Uberblick iiber die Beschaffenheit einzelner Minerale in Gesteinsproben erlaubt und fiir
Anwendungen in der operationellen Fernerkundung genutzt werden kann. Diese neue Technik extrahiert sta-
bile und mineralspezifische Merkmale auch dann, wenn klassische Merkmale, wie zum Beispiel
Bandenpositionen (RUFF, 1998, HAMILTON, 2000), keine zufrieden stellenden Quantifizierungen erlauben. Ein
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Vorteil dieser Methode ist ein geringer Aufwand bei der Probenaufbereitung in Verbindung mit kurzen
Messzeiten (ca. 2 min pro Messung). Die Spektren lassen dabei eine direkte Bestimmung der Minerale zu,
ohne umfassende Umrechnungen wie bei chemischen Analysen durchzufiihren. Als nachteilig ist der einge-
schrinkte Messbereich zu betrachten. Dadurch kdnnen nur einzelne Ausschnitte eines Kristalls erfasst wer-
den. Es muss deswegen eine sorgféltige Auswahl (Mikroskopie) durchgefiihrt werden, damit représentative
Minerale gemessen werden. Ein weiterer Nachteil ist die Beeinflussung der spektralen Charakteristik der
Minerale durch Alterationen und Inhomogenitéten. Diese kdnnen aufgrund der Messoptik nicht flichenhaft
erfasst werden, so dass fehlerbehaftete Analysen auftreten konnen.

Der Gegeniiberstellung der hier vorgestellten Mineralspektren mit Spektren bestehender Bibliotheken
demonstriert eine gute Vergleichbarkeit mit ihnen. Somit kdnnen sie fiir eine eigene Spektralbibliothek zur
weiteren Analyse von Gesteinsspektren eingesetzt werden, indem die Einzelmineralspektren als so genannte
Endmember fiir die spektrale Entmischung von Gesteinsspektren genutzt werden. Dies wird im folgenden
Kapitel beschrieben.

6 Spektrale Quantifizierung von Modalbestinden magmati-
scher Gesteine

6.1 Allgemein

Erste Arbeiten zur Bestimmung von Modalbestinden mit Hilfe TIR-Absorptionsspektroskopie fithrte LyoN ET
AL. (1959) durch. In dieser Studie wird beschrieben, wie spektrale Merkmale der Gesteine bestimmten
gesteinsbildenden Mineralen zugeordnet werden konnen und dass sich die Intensititen dieser Merkmale ent-
sprechend des Mineralanteils im Gestein verdandern. Auf der gleichen Probenbasis wiederholte Lyon (1965)
diese Untersuchungen mittels emissionsspektroskopischer Methoden.

WALTER UND SALISBURY (1989) verwendeten flir Quantifizierungsanalysen magmatischer Gesteine reflexions-
spektroskopische Methoden. Dabei verglichen sie die spektralen Merkmale der Gesteine mit ihren chemischen
Zusammensetzungen anhand des SCFM Parameters auf der Basis pulverisierter Mineralproben. Dieser
Parameter reflektiert den Grad der Depolymerisation der SiO-Tetraeder und korreliert dadurch stark mit den
Thermalspektren der silikatischen Hauptminerale. Dies gilt sowohl fiir feinkdrnige als auch grobkornige mag-
matische Gesteine. Zusitzlich ldsst dieser Parameter eine gute Bestimmung der Gesteinszusammensetzung zu.
CHRISTENSEN UND HARRISON (1993) présentierten den Einfluss von Wiistenlack auf das spektrale Verhalten der
Gesteine mittels emissionsspektroskopischer Analysemethoden. Dabei bestimmten sie einen
Wellenldngenbereich, in dem die Spektralmerkmale bei Zunahme der Wiistenlackdicke an Kontrast abneh-
men, ohne dass eine Variation des spektralen Verlaufs auftritt. Zurlickzufiihren ist dieses Verhalten auf das
Material des Wiistenlacks, das als spektral ,,grau* bezeichnet wird und keine eigenen Merkmale in diesem
Wellenldngenbereich aufweist. Ein zweiter Bereich zeigt neu entstandene Merkmale, die bei zunehmender
Wiistenlackdicke eine Zunahme der Merkmaltiefe aufweisen. Dadurch sind zwei Wellenlédngenbereiche fiir
eine Analyse nutzbar. Der erste Wellenldngenbereich (900 - 1100 cm™') kann zur Bestimmung des
Ausgangsgesteins und der Wiistenlackdicke durch lineare Mischmodellierung verwendet werden. Der Zweite
(1160 - 1350 cm™") zur Ermittlung der Wiistenlackzusammensetzung.

THOMSON UND SALISBURY (1993) untersuchten kiinstliche Mischungen pulverisierter Minerale mittels reflexi-
onsspektroskopischer Methoden. Die gemessenen Mischspektren wurden zusétztlich mit den entsprechenden
Einzelmineralspektren modelliert. Die verwendeten Mischreihen setzten sich dabei aus jeweils zwei
Mineralen in jeweils drei Kombinationen (25/50 %; 50/50 % und 75/25 %) zusammen. Das Ergebnis zeigt,
dass geringe Unterschiede in den absoluten Reflexionen zwischen Modell und Messung auftraten. Diese
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Unterschiede konnten mit verschiedenen Riickstrahlungstheorien (Volumen- und Oberflichenstreuung)
erklart werden. RAMSEY UND CHRISTENSEN (1998) erweiterten die Arbeiten von THOMSON UND SALISBURY
(1993) auf der Basis emissionsspektroskopischer Messungen. Dabei wendeten sie einen ,,Linear Retrieval
Algorithmus® (auch Deconvolution-Methode) auf die Spektren kiinstlicher Mineralmischungen an. In dieser
Arbeit bestimmten sie einzelne Minerale mit einem Anteil von bis zu 5 % und einem Residual-Fehler von
0.1 %. Die Mischreihen bestanden aus 2 - 15 Einzelmineralen.

Eine grofle Anzahl von Arbeiten zur Bestimmung von Modalbestdnden unterschiedlichster magmatischer
Gesteine (von sauren bis zu ultramafischen Tiefengesteinen, Metamorphiten sowie Vulkaniten) wurde mittels
emissionsspektroskopischer Methoden durchgefiihrt. In diesen Untersuchungen dienten Methoden wie z.B.
point counting oder Rasterelektronmikrosonden Phasenkartierung zur quantitativen Erfassungen von
Modalbestidnden und zur Validation der Spektralanalysen. Zusétzlich erfolgte bei einem Teil dieser Arbeiten
die Ableitung der chemischen Zusammensetzung der Gesteine (Bulk-Chemie) auf der Basis spektraler
Merkmale (RUFE, 1998; FEELY UND CHRISTENSEN, 1999; HAMILTON UND CHRISTENSEN, 2000; WYATT ET AL.,
2001). Die quantitativen Bestimmungen erfolgten nach der Methode von RAMSEY UND CHRISTENSEN (1998).
Fiir die Hauptminerale granitoider und mafischer/ultramafischer Gesteine konnten gute Ergebnisse erzielt
werden. Mit geringer Genauigkeit wurden metamorphe Gesteine und Vulkanite analysiert. 5 - 10 %
Mineralanteile im Gestein markieren die Grenze der Detektierbarkeit. Bei den Untersuchungen der Vulkanite
fiihrten WYATT ET AL. (2001) eine Unterscheidung zwischen basaltisch, basaltisch-andesitisch, andesitisch und
dazitisch durch.

Die zuletzt aufgefiihrten Arbeiten zeigen, dass eine direkte Entmischung nur auf Basis der Mineralspektren
unzureichende Genauigkeiten zur Folge hat. Die Autoren fiihren dies auf die Messmethodik der
Mineralspektren zuriick. Alle Mineralspektren wurden aus gesiebten Probenpulvern gemessen. Diese Proben
weisen eine wesentlich geringere Emissivitdt in ihrer spektralen Charakteristik auf als die Spektren der
Gesteinsmessungen. Dieser Unterschied wurde auf die Poren bzw. Kleinsthohlriume der Oberfliache der
Probenpulver zuriickgefiihrt, die wie kleine Schwarze-Strahler agieren. Um diesen Intensititseinfluss auf die
Entmischungsmethode zu kompensieren, wurde eine so genannte Schwarzer-Strahler-Komponente als ein
weiteres Mineralspektrum bei den Entmischungsansitzen eingefiihrt. Der Wert dieser Komponente kann einen
Anteil von bis zu 40 % am Gesamtspektrum annehmen, so dass die verbleibenden Werte der anderen
Mineralspektren bei der Entmischung durch den Ausschluss der Schwarzer-Strahler-Komponente normiert
werden mufiten (RUFF, 1998).

Die Arbeit von RAMSEY UND CHRISTENSEN (1998) beschreibt das grundlegende Prinzip der linearen
Mischungen von Spektren. Die Spektralmerkmale einer Mineralmischung sind dabei als eine Kombination
aus den einzelnen Mineralspektren proportional zu den Fldchenanteilen der zusammengesetzten Minerale zu
betrachten. Dieses Prinzip kann ebenfalls auf die Analyse von Gesteinsspektren angewendet werden. Bei klas-
sischen Bestimmungen von Modalbestdnden wie z.B. point counting, wird der Flichenanteil der einzelnen
Minerale bestimmt und aufgrund ihrer angenommenen statistischen Verteilung als Volumenanteil
(Modalbestand) angegeben (Kapitel 2.2.2). Diese direkt bestimmten Flachenanteile konnen daher mit den aus
Spektralanalysen abgeleiteten Flachenanteilen verglichen werden.

In der Natur vorkommende Gesteine zeigen in ihrer mineralogischen Zusammensetzung hohe Variationen.
Um diese Variationen mit einer ausreichenden Genauigkeit zu erfassen, sind petrologische Informationen der
gesteinsbildenden Minerale beziiglich ihrer Struktur und ihrer chemischen Zusammensetzung notwendig. Die
chemischen Bestandteile bzw. Mineralzusammensetzung eines Gesteins steht somit in direktem
Zusammenhang mit den chemischen Zusammensetzungen seiner einzelnen Minerale in Abhédngigkeit ihres
Volumenanteils. Diese zu erfassen ist jedoch sehr zeitaufwendig, wenn eine statistisch signifikante Anzahl an
Proben gewéhlt wird. Ein Ansatz dieses Problem zu 16sen, bietet die Analyse von Gesteinsspektren, da diese
als Summe der einzelnen Spektren der gesteinsaufbauenden Minerale angesehen werden konnen. Mittels sol-
cher Analysen ist zu erwarten, dass die chemisch-mineralogische Zusammensetzung eines Gesteins anhand
der spektralen Charakteristik abgeleitet werden kann (z.B. der Modalbestand). Als Grundlage fiir diese
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Analysen dienen die gewonnenen Kenntnisse aus den Mineralanalysen in Kapitel 5, die das spektrale
Verhalten silikatischer Minerale und damit deren spektrale Variationen in Abhangigkeit von ihren chemischen
Zusammensetzungen beschreiben. Fiir die weiteren Untersuchungen der Gesteine werden mit Hilfe der
Einzelmineralspektren die Fldchenanteile der einzelnen Minerale im Gestein bestimmt.

Im Folgenden wird auf die Daten der Gesteinsproben eingegangen und eine einfache Ableitung der chemi-
schen Zusammensetzung der Gesteine auf der Basis einer Generalisierung der Reststrahlenbanden durchge-
fiihrt. Es erfolgt ein Vergleich zwischen den Mineralspektren und den Gesteinsspektren, da beide mit unter-
schiedlichen Instrumenten gemessen wurden. Es wird eine modellbasierende Methode zur spektralen
Gesteinsanalyse vorgestellt. Die Ergebnisse der Entmischungsansitze werden am Ende des Kapitels beschrie-
ben.

6.2 Datengrundlage fiir die Gesteinsbestimmung

Die Quantifizierung der mineralogischen Zusammensetzung der Gesteine des Mt. Timna wird auf der Basis
von neun Proben durchgefiihrt. Diese Proben bilden einen Querschnitt von den in diesem Komplex auftreten-
den Gesteinen und wurden von BEYTH ET AL. (1994) iibernommen. Die Klassifizierung der Gesteine basiert
auf Abschétzungen des Flachenanteils der einzelnen Minerale (pers. Beyth). So wurden drei Proben dem
Alkaligranit zugeordnet (MB200, MB214 und MB218), drei den Monzodioriten (MB208, MB216 und
MB217), eine dem Granit (MB211), eine dem Quarz-Monzodiorit (MB206) und eine dem Olivin-Norit
(MB212). Tabelle 6.1 zeigt die Ergebnisse der chemischen Analysen. Dabei wird das Gesamteisen als FeO
angegeben. Um fiir diese Arbeit einen direkten Bezug zur Flachenverteilung der Minerale zu erreichen, wur-
den die Diinnschliffe der Proben zusitzlich ausgezéhlt. Die Ergebnisse der point counting Methode sind den
Tabellen B-la - B-lc im Anhang B zu entnehmen. Fiir die Alkaligranite und dem Granit konnte die
Klassifizierung von BEYTH ET AL. (1994) bestétigt werden. Unterschiede treten jedoch bei der Klassifizierung
der Proben MB208 und MB216 auf. Die Probe MB208 ist nach der Auszédhlmethode ein Quarz-Diorit und die
Probe MB216 entspricht einem Quarz-Monzonit. Abbildung 6.1 préasentiert die Gesteinsspektren der Proben.

Fiir die quantitative Analyse der Gesteinsspektren wurden 100 repriasentative Mineralspektren aus Kapitel 5
in einer Spektralbibliothek zusammengefasst. Die Auswahl der Mineralspektren erfolgte unter dem
Gesichtspunkt, dass moglichst viele spektrale Variationen der einzelnen Minerale in der Bibliothek vertreten
sind. Dies gilt auch fiir die Minerale, die nicht direkt fiir die Klassifizierung verwendet werden, die aber einen
Einfluss auf die spektrale Charakteristik der Gesteine ausiiben konnen (z.B. Glimmer oder Chlorite). Die che-
mischen Zusammensetzungen der einzelnen Minerale sind in Tabelle B-2 im Anhang B aufgefiihrt. Thre spek-
tralen Charakteristiken wurden bereits in Kapitel 5 der Mineralanalyse beschrieben. Bei einigen Mineralen
konnten keine chemischen Daten erhoben werden. Sie wurden mittels polarisationsmikroskopischer Analysen
bestimmt und der Bibliothek zugefiihrt. Dies gilt beispielsweise flir den Epidot, die Serpentinminerale, fiir
einige Titanit- und die Erzminerale. Bei den Feldspatmineralen wurden Mikroklinspektren von fremden
Proben in die Bibliothek einbezogen, da die Kristalle der Mt. Timna Proben eine unzureichende Qualitit (stark
zersetzt) aufweisen und nur in geringer Anzahl vertreten sind. Die Mikroklinspektren wurden unter gleichen
Bedingungen, wie in der Mineralanalyse beschrieben, gemessen. Chemische Analysen fiir diese Minerale
wurden nicht durchgefiihrt. Thre Identifizierung erfolgte durch mikroskopische Bestimmungen und durch
einen Vergleich der Spektren mit Spektren der ASU Spektralbibliothek.

Zusitzlich zu den Mineralspektren der Spektralbibliothek wurden Spektren der Glasobjekttrager eingebunden.
Mit Hilfe dieser Spektren wurden Intensitdtsunterschiede zwischen Gesteins- und Mineralspektren kompen-
siert, die auf inhomogene Bereiche der Minerale in den Diinnschliffen (Fehlstellen, Luftblasen,
Fluideinschliisse, Risse oder Briiche) zuriickzufiihren sind. Abbildung 6.2 zeigt zum Beispiel, wie sich das
spektrale Verhalten eines Minerals verdndert, wenn es mit Rissen durchzogen ist, oder eine Luftblase unter
dem Mineral vorhanden ist, was bei der Diinnschliftherstellung nicht immer vermieden werden kann. An den
Spektren ist zu erkennen, dass in beiden Fillen die Intensitét des Spektrums abnimmt, wéhrend sich die spek-
tralen Merkmale in ihrer Position und Form stabil verhalten. Das in diesen Fillen vorgestellte spektrale
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Tabelle 6.1: Chemische Zusammensetzung der Gesteinsproben in Gew.% nach
BEYTH ET AL. (1994)

Oxide\Probe/ MB200 |MB206 | MB208 | MB211|MB212|MB214|MB216 |MB217|MB218
Si0,| 77,37| 66,7| 55,43| 69,82 41,94 75,61 53| 51,55 75,3

TiO,| 0,16] 0,63 1,02 0,26/ 0,51 0,16 1,33 1,5/ 0,16

Al,O3| 12,81) 15,78 15,8/ 16,16 6,1 13,01 14,11 17,43| 13,02

FeO| 0,87 3,22 7,16 1,51 13,97, 0,09 6,83 888 1,32

MnO| 0,02 0,06/ 0,14, 0,02/ 0,17 0,03 0,12 0,1 0,02

MgO| 0,95 1,46] 6,51 0,62 27,2 0,17 9,49 4,89 0,11

CaO| 0,18 2,54 5,07 2,36] 2,73 0,48 6,17 4,69 042

Na,O| 4,05 4,7/ 4,18/ 557 087 3,79] 3,21 4,36 3,88

K:O| 4,68/ 3,48 2,64 225 0,97 5,37 3,04 3,41| 5,46

P,Os| 0,01 0,2 0,32 0,08 0,18 0,02 0,44, 0,77/ 0,01

HO| 0,17 0,86 1,95 042 539 0,25 232 2,08 0,23

CO,| 0,00 0,3 0,08 0,11 0,11 0,28 0,05 0,03/ 0,28

2| 101,27 99,93| 100,30] 99,18] 100,14, 99,26, 100,11| 99,69 100,21

MB212 ]

Emissivitat (vertikal versetzt)

lIlIIIIlIlIlIlIIIIlIlIlIIIIlI

8 9 10 11 12 13 14
Wellenlénge [um]

Abb. 6.1: Emissivititsspektren der Gesteinsproben
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Verhalten ist dem durch Einfliisse von Poren oder Rauhigkeiten von Oberfldchen nahezu dhnlich und wurde
durch LYON (1965), SALISBURY UND WALD (1992), RUFF (1998) UND FEELY ET AL. (1997) bereits beschrieben.
In ihren Arbeiten integrierten sie in ihre Analysen eine so genannte blackbody-Komponente. Diese
Komponente wurde als notwendig erachtet, um spektrale Einfliisse zu kompensieren, die durch
Streuungsprozesse zwischen Partikeln und entlang rauher Oberflichen auftreten. Poren zwischen den
Partikeln oder die unterschiedliche Rauhigkeit einer Oberflédche verhalten sich wie kleinste Hohlraumstrahler
und verringern so die Intensitit der Spektren. Durch die Einbindung dieser Komponente wurden die
Ergebnisse linearer Gesteinsentmischungen verbessert (FEELY ET AL, 1999 und RuUFF, 1998).

Die FEinbindung der Glasobjekttrigerspektren wird deswegen als sinnvoll erachtet, da sie bei allen
Wellenldngen im Bereich zwischen 8-14 um einen einheitlichen Spektralwert aufweisen, dadurch der spektra-
len Charakteristik eines Schwarzen-Strahlers sehr &dhnlich sind und somit zur Verbesserung der
Entmischungsergebnisse in Anlehnung an FEELY ET AL. (1999) und RuFrF (1998) eingesetzt werden konnen,
indem sie Missverhéltnisse innerhalb der Intensitdten der Spektren kompensieren. Ein zweiter Aspekt ist die
Vermutung, dass bei einigen Mineralmessungen ein Teil der Strahlung das Trigerglas erreicht. Dies kann zum
Beispiel erfolgen, wenn der Brechungsindex und der Absorptionskoeffizient des jeweiligen Minerals so gering
ist, dass die TIR Strahlung groBere Eindringtiefen erreicht. Dadurch kommt es zusétzlich zu einer Interaktion
mit dem Glastrédger, die ebenfalls einen Einfluss auf das Mineralspektrum ausiibt. Mit den Glastrégerspektren
soll dieser Einfluss kompensiert werden. Aufgrund der spektralen Charakteristik des Glastriagers und des kor-
rigierenden Einflusses wird diese Komponente im weiteren Verlauf ebenfalls als blackbody-Komponente
bezeichnet.
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Abb. 6.2: Intensitdtsvergleich der Emissionsspektren verschiedener Minerale zwischen inhomogenen und homogenen

Messbereichen innerhalb eines Minerals. a) Mineral ohne Blase im Schliff (strichpunktiert), Mineral mit Blase im Schliff

(durchgezogen). b) Mineral ohne Risse (strichpunktiert) und Mineral mit Rissen (durchgezogen)



Seite 76 6 Spektrale Quantifizierung von Modalbestinden magmatischer Gesteine

6.3 Bestimmung der chemischen Zusammensetzung anhand der gene-
ralisierten Reststrahlenbande

In Abbildung 6.1 wurden die Gesteinsspektren der Mt. Timna Proben vorgestellt. Dabei sind sie von unten
nach oben, von sauer bis basisch mit einem vertikalen Versatz dargestellt. Die visuelle Interpretation dieser
Spektren verdeutlicht, dass die Reststrahlenbanden eine ausgeprédgte Differenzierung in ihrer spektralen
Charakteristik aufweisen, was auf die unterschiedliche mineralogische Zusammensetzung der Gesteine
zuriickzufiihren ist. Zusétzlich ist unabhéngig von der internen Differenzierung der Reststrahlenbanden eine
Systematik in ihrer Position innerhalb des dargestellten Wellenldngenbereichs erkennbar. Die
Reststrahlenbanden der sauren Gesteine sind den kiirzeren Wellenldngen zuzuordnen, wihrend die der basi-
schen in den ldangeren Wellenldngen liegen. Dieser systematische Versatz ist auf die Depolymerisation der
SiO-Tetraeder zuriickzufiihren und steht in direktem Zusammenhang mit der chemischen Zusammensetzung
der Gesteine. Somit bietet der Versatz das Potential zur Bestimmung von magmatischen Gesteinen ohne den
genauen Mineralbestand zu erfassen. Es besteht daher die Moglichkeit einer Ableitung der chemischen
Zusammensetzung (bulk Chemie) und damit einer Gesteinsklassifizierung nach der chemischen
Zusammensetzung wie sie z.B. in LE MAITRE (1989) vorgestellt wird.

Um den Versatz erfassen zu konnen, muss das absolute Minimum der Reststrahlenbande bestimmt werden. Da
die Reststrahlenbande mit kleinen lokalen Minima {iberlagert ist, miissen diese geglittet werden. Dazu wurde
ein iterativer Lowpassfilter verwendet, der die optimale Position des Minimums extrahiert. Im weiteren
Verlauf dieser Arbeit wird dieses Minimum auch ,,absolutes Emissionsminimum* genannt. Diese Position
wird anschlieBend mit den chemischen Parametern in Beziehung gesetzt und eine Regressionsanalyse durch-
geflihrt. Diese Methode erreicht eine bessere Anpassung an die Bandenposition als bisher durchgefiihrte
Anpassungen mittels einer Gaussfunktion.

Abbildung 6.3 zeigt diese Approximation am Beispiel des Alkaligranits und des Olivin Norits. Die strichpunk-
tierte Linie stellt das Gesteinsspektrum dar. Das durchgezogene Spektrum ist die Lowpassfilterapproximation
an die Reststrahlenbande des Gesteins. Die Emissionsminima befinden sich in einem Bereich zwischen 9.2 -
10.4 pm (sauer - basisch). Tabelle 6.2 stellt fiir die Mt Timna Proben die Position der absoluten
Emissionsminima, sowie die SiO,, K,O und Na,O Gew.%-Anteile dar. Werden die einzelnen Elementanteile
mit den Positionswerten der absoluten Emissionsminima in Korrelation gesetzt, so ist ein linearer
Zusammenhang mit einem Korrelationskoeffizienten von 0.83 zwischen dem SiO, Gew.%-Anteil und der

1.0 -_ e T T T T T __
09F NN o Nerr
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Abb. 6.3: Lowpassfilter-Anpassung (durchgezogen) zur Extraktion des abso-
luten Emissionsminimums der Reststrahlenbande eines Gesteinsspektrums
(strichpunktiert)
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Positionsverschiebung zu erkennen. Fiir die K,O und Na,0O Gew.%-Anteile konnten keine linearen
Zusammenhinge gefunden werden. Die Korrelationskoeffizienten (0.37 und 0.43) sind zu niedrig, als dass
eine sinnvolle Ableitung der Na- und K-Gehalte anhand der Positionen der absoluten Emissionsminima durch-
gefiihrt werden kann. Die Regressionsgeraden fiir den SiO, und dem Na,O Gew.%-Anteil mit ihren
Korrelationskoeffizienten sind in Abbildung 6.4 aufgefiihrt.

Tabelle 6.2: Gew.%-Anteile fiir SiO,, Na,O
und K, O der Mt. Timna-Proben sowie die
Position des absoluten Minima in pm und

Korrelationskoeffizienten

Si02 Na20 Kzo Min

MB200| 77,37| 4,05| 4,68 9,08

MB206| 66,70/ 4,70/ 3,48/ 9,55

MB208| 55,43 4,18 2,64 9,91

MB211| 69,82| 5,57| 2,25/ 8,98

MB212| 41,94 0,87 0,97| 10,20

MB214| 75,61 3,79| 5,37 9,29
MB216| 53,00 3,21| 3,04 9,75

MB217| 51,55 4,36| 3,41 9,87
MB218| 75,30, 3,88 5,46) 9,23
Koef.| 0,86 0,43 0,37] 0,86

10,40 5 10,40 2
_ R? = 0,8626 % R® = 0,4327

o 1020 \ o 1020 \
S = 10,00 S = 1000
2 3 980 N 23 980 ™~ te
N : N N
wE g6 \ wE g4
7] ’ * (7] ’ *
Q E \ Q E \
S E 940 S E 940
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Abb. 6.4: Regressionsgeraden der Elementanteile in Gew.% gegeniiber den Positionen der absoluten Emissionsminima. a) fiir
SiO, und b) fiir Na,O

Diese Ergebnisse zeigen, dass durch die Generalisierung der spektralen Charakteristik der SiO,-Anteil der
Gesteine mit einem hohen Korrelationskoeffizienten bestimmt werden konnte. Die Erfassung der K- und Na
-Anteile konnte nicht zufrieden stellend durchgefiihrt werden. Somit ist eine Klassifizierung der Gesteine nach
LE MAITRE (1989) aus den SiO,-, Na,O- und K,O-Anteilen nicht moglich. Es besteht aber die Moglichkeit der
Eingrenzung des Gesteins als ultrabasisch - sauer. Zurlickzufiihren ist dies auf die Interaktion der SiO-
Tetraeder mit der thermalen Infrarotstrahlung. Da diese Verbindungen direkt fiir die spektralen Merkmale zwi-
schen 8 - 14 um verantwortlich sind, sind sie auch aus der spektralen Information der Gesteine mit einer aus-
reichenden Quantitdt abzuleiten. Elemente wie K oder Na sind nicht direkt an den Merkmalen zwischen 8 -
14 pum beteiligt, sondern iiben durch ihre Positionen im Kristallgitter einen indirekten Einfluss auf die
Bewegungsmoglichkeiten der SiO-Tetraeder und somit auf die spektrale Charakteristik aus. Eine ausreichen-
de Erfassung dieser Elemente aus den Gesteinsspektren zwischen 8 - 14 pm ist nicht moglich und erklart mog-
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licherweise dadurch die ungenaue Erfassung dieser Anteile. Somit muss fiir eine genaue Bestimmung der
Gesteine eine Analyse der Spektren hinsichtlich der mineralogischen Zusammensetzung durchgefiihrt werden,
was im Folgenden beschrieben wird.

6.4 Vergleich zwischen TIR-Mikroskop- und Integrationskugel-
spektren

Ein Vergleich der Unterschiede zwischen den Mineral- und Gesteinsspektren dieser Arbeit ist notwendig, da
sie mit zwei unterschiedlichen Instrumenten gemessen wurden. Die Beziehung zwischen diesen Spektren wird
hinsichtlich ihrer Unterscheidbarkeit untersucht und ob diese Unterschiede modellierbar und somit auch kor-
rigierbar sind.

Abbildung 6.5a zeigt Spektren silikatischer Minerale gemessen mit dem TIR-Mikroskop und Abbildung 6.5b
Gesteinsspektren aufgezeichnet mit der Integrationskugel. Der Vergleich der beiden Spektralgruppen macht
einen Unterschied zwischen den Mineral- und Gesteinsspektren deutlich. Die Merkmale in den
Mineralspektren sind gegeniiber den Gesteinsspektren deutlicher ausgeprigt und weisen einen hoheren
Kontrast auf. Zum Beispiel ist der Emissivitdtswert des charakteristischen Quarzmerkmals (Maximum) bei
8.6 um im Quarzspektrum um 0.38 geringer als im Gesteinsspektrum des Granits. Ein dhnliches Verhalten ist
auch in den ldngeren Wellenldngen zu beobachten. Zwischen 12 und 13 pum ist die allgemeine Intensitdt der
Spektren sehr dhnlich, wohingegen der spektrale Kontrast der Merkmale bei den Gesteinsspektren deutlich
abnimmt. Das spektrale Verhalten der Minerale beruht auf molekularen Bewegungen im Kristallgitter, wéh-
rend das spektrale Verhalten der Gesteine auf die Kombination von Spektren der gesteinsaufbauenden
Minerale zuriickzufiihren ist. Durch diese Kombination kénnen destruktive oder konstruktive Uberlagerungen
erfolgen, die nicht nur die spektrale Charakteristik &ndern, sondern auch die Intensitdt beeinflussen. Letzteres
gilt insbesondere fiir Mineralspektren, die keine deutlichen Spektralmerkmale aufweisen und eine eher gleich-
maBige Verteilung in den Emissivitdtswerten zeigen.
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Abb. 6.5: Emissivitdtsspektren von a) verschiedenen silikatischen Mineralen und von b) verschiedenen magmatischen Gesteinen

Werden die Mineralspektren kiinstlich linear gemischt, ist zu erwarten, dass das Mischspektrum gleichwirti-
ge Intensititen wie das Gesteinsspektrum aufweist. Abbildung 6.6a zeigt drei Mischspektren, die in einfacher
Weise aus drei unterschiedlich gewichteten Spektren linear zusammengesetzt sind. In Abbildung 6.6b werden
drei Gesteinsspektren vom Mt. Timna dargestellt, die eine anndhernd gleiche Zusammensetzung wie die
Mischspektren besitzen. Der Vergleich dieser beiden Abbildungen macht deutlich, dass bei einer linearen
Mischung der Mineralspektren ebenfalls Unterschiede in der Intensitéit gegeniiber den Gesteinsspektren auf-
treten.
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Abb. 6.6: Emissivitdtsspektren von a) einfach modellierten Gesteinsspektren und von b) verschiedenen magmatischen Gesteinen.

Diese Unterschiede werden im Wesentlichen auf die unterschiedliche Messgeometrie und -optik der beiden
Instrumente (Kapitel 5.3.1) zuriickgefiihrt. Um diese Intensitdtsunterschiede hinreichend erfassen und korri-
gieren zu konnen, muss die Beziehung zwischen den gemessenen Gesteins- und den Mineralspektren quanti-
tativ untersucht werden. Dazu wurden von jedem Diinnschliff 1225 einzelne Mineralspektren auf der Basis
einer definierten Rasterfliche mit dem TIR-Mikroskop gemessen. Aus diesen Datensitzen erfolgte die
Berechnung eines Mittelwertspektrums fiir jede Gesteinsprobe, das als ein représentatives Gesteinsspektrum
angesehen werden kann und als gemitteltes Gesteinsspektrum bezeichnet wird. Abbildung 6.7 présentiert
diese gemittelten Gesteinsspektren im Vergleich zu den gemessenen Gesteinsspektren. Wie aus dieser
Abbildung ersichtlich wird, sind auch in diesem Fall Unterschiede zwischen den Spektren festzustellen. Die
Charakteristik zwischen den gemittelten und den gemessenen Gesteinsspektren ist nahezu gleich. Die
Spektralmerkmale treten an den gleichen Positionen auf und die Formen der Merkmale zeigen den selben
Verlauf. Der einzig deutliche Unterschied im Bereich der Merkmale besteht in der Intensitdt der Spektren. Die
Emissivititen der gemessenen Gesteinsspektren wird um 0.12 - 0.18 geringer als bei den gemittelten
Gesteinsspektren.

Zur Bestimmung der Beziechung zwischen den Spektren wurde die empirical line Methode verwendet. Diese
Methode basiert auf einem linearen Regressionsmodell. Dabei werden mit den Emissivititswerten fiir jeden
Kanal der Spektren Regressionsgeraden gebildet und ihre Korrelationskoeffizienten bestimmt. Hohe
Korrelationskoeffizienten sind ein Beweis fiir eine lineare Beziechung zwischen den Spektren und ermoglichen
die Bestimmung einer Korrekturfunktion. Niedrige Koeffizienten hingegen zeigen, dass kein oder ein nicht
linearer Zusammenhang zwischen den Spektren besteht.

Abbildung 6.8 zeigt drei Regressionsgeraden der empirical line Analyse der Spektren. Ausgewéhlt wurden
drei Kanile, die jeweils einen Bereich der Spektralmerkmale filir die Feldspéte représentieren. Die Verteilung
der Spektralwerte zeigt, dass fiir den Intensitdtsunterschied kein sinnvoller Zusammenhang zwischen den
gemittelten und den gemessenen Gesteinsspektren besteht. Somit kann auch keine Korrektur der Spektren fiir
eine weiterfithrende Analytik erfolgen, so dass eine Analyse der Gesteinsspektren mittels der Mineralspektren
nicht durchfiihrbar und fehlerbehaftet ist. Die Griinde fiir dieses nicht lineare Verhalten kdnnen in der unter-
schiedlichen Messoptik liegen. Deren Einfluss kann z.B. mit Hilfe einer point spread function beschrieben
werden, die einen grofen Einfluss auf das gemessene Spektrum ausiibt. Aus diesem Grund erfolgt die
Bestimmung der point spread function am Beispiel des Mikroskops.
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Abb. 6.7: Intensitdtsvergleich zwischen gemessenen (durchgezogen) und gemittelten (strichpunktiert) Emissivitditsspektren
einiger Mt. Timna-Proben
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Abb. 6.8: Regressionsgeraden der Kandle 220, 230 und 240 zur Bestimmung der linearen Beziehung zwischen den gemit-
telten und gemessenen Gesteinsspektren mittels der empirical line Methode

6.5 Bestimmung der point spread function fiir das TIR-Mikroskop

Messinstrumente konnen Strahlung nicht in unbegrenzter rdumlicher Genauigkeit aufzeichnen, so dass es zu
einer Reduktion von Informationen kommt. Dieser Vorgang kann aus der Uberlagerung des Signals mit einer
sensorspezifischen Faltungsfunktion erklirt werden, die in der Literatur als point spread function (PSF)
bezeichnet wird. Fiir praktische Anwendungen wird sie mit Hilfe einer zweidimensionalen Gaussfunktion

modelliert.



6 Spektrale Quantifizierung von Modalbestinden magmatischer Gesteine Seite 81

Zur Analyse der PSF der Mikroskopmessungen wurde eine vereinfachte Messanordnung verwendet, bei der
ein grofer Kontrastunterschied zwischen zwei Materialien besteht. Dazu wurden Spektren innerhalb eines
Messbereichs von 1000 x 1000 um aufgezeichnet, indem eine Kaolinitprobe auf einen Glasobjekttrager mit-
tig positioniert wurde (Abb. 6.9). Der Fliachenanteil des Kaolinits ist dabei gegeniiber dem des
Objekttriagerglasanteils wesentlich geringer. Die reine spektrale Signatur des Kaolinits und des Objekttragers
wurde bereits vor der Messreihe ermittelt und ist in Abbildung 6.10 dargestellt.
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Abb. 6.9: Skizze des Messbereichs zur Abb. 6.10: Emissivititsspektren der Kaolinitprobe (durchge-
Bestimmung der point spread function. zogen) und des Objekttrigerglases (strichpunktiert).

Die Bestimmung der PSF wurde in drei Schritten durchgefiihrt. Der erste Schritt diente zur Erfassung der
Messcharakteristik fiir die Apertur des Mikroskops. Dies erfolgte durch zwei Messungen an der oben aufge-
fiihrten Messanordnung. Die erste Messung zeichnete den Bereich mit einer Anzahl von 100 Einzelmessungen
mit jeweils einer Apertur von 100x100 um entlang eines 10x10 Punkterasters auf. Die einzelnen Spektren
wurden anschliefend zu einem Mittelwertspektrum zusammengefasst. Bei der zweiten Messung wurde der
gleiche Bereich mit einer grolen Apertur von 1000x1000 pm gemessen. Das Prinzip der beiden Messreihen
ist vereinfacht als schematische zweidimensionale Darstellung in Abbildung 6.11 dargestellt.

Die Spektren dieser ersten Messreihe sind in Abbildung 6.12 prisentiert. Beide Spektren besitzen eine hohe
Ahnlichkeit mit den Spektren aus Abbildung 6.10. Das gemittelte Spektrum ist eindeutig von dem Signal des
Glastrigers dominiert, wahrend das mit der groBen Apertur gemessene Spektrum vom Kaolinitspektrum
geprigt ist. Aus diesem Ergebnis ist zu entnehmen, dass das Zentrum des Messbereichs bzw. der Apertur des
Mikroskops stirker gewichtet wird als die Randbereiche. Damit konnte bewiesen werden, dass innerhalb des
Messtlecks die spektrale Information am Rand einen geringeren Einfluss auf das Gesamtspektrum ausiibt als
der zentrale Bereich. Damit ist auch die hohe Dominanz des Objekttrigerspektrums bei dem
Mittelwertspektrum zu erkldren. Die Mittelwertberechnung der vielen Einzelmessungen bewertet den
Objekttrageranteil wesentlich hoher als die Einzelmessung mit der groen Apertur. Aufgrund dieser Analyse
wurde die Schlussfolgerung gezogen, dass alle Messungen, unabhéngig von der Grof3e des Messflecks, durch
eine PSF beeinflusst werden und bestitigte somit die in am Ende von Kapitel 6.4 geduBerte Vermutung.

Der zweite Schritt dieser Untersuchung umfasste die qualitative Beschreibung der PSF. Auf der Basis der
bereits beschriebenen Messanordnung wurde eine zweite Messreihe durchgefiihrt. Jede dieser Messungen
erfolgte mit einer Apertur von 1000 x 1000 um. Im Unterschied zu der vorherigen Analyse verblieb die
Kaolinitprobe nicht im Zentrum des Messbereichs, sondern wurde systematisch vor jeder Messung in der
Position vom Zentrum zum Rand verschoben. Dieser Vorgang wurde sowohl fiir die x- als auch fiir die y-
Richtung durchgefiihrt und ist in Abbildung 6.13 schematisch dargestellt. Abbildung 6.14a und 6.14b stellen
die Spektren dieser Messreihe filir beide Richtungen dar. Die Beeinflussung der Messungen durch die PSF



Seite 82 6 Spektrale Quantifizierung von Modalbestinden magmatischer Gesteine

Messpunkte 1.00
o95f % ;
T 090F ]
> i
E 085[ ]
I} r 4 )
/ \ 0.80 [ .
. . . 075k . : . \ \ .
Objekttrager Kaolinit 8 9 10 11 12 13 14

Wellenlange [um]

Abb. 6.12: Emissivitdtsspektrum des Messbereichs mit einer
— Apertur von 1000 x 1000 um (durchgezogen) und gemitteltes
Emissivitdtsspektrum aus 100 Messungen der gleichen Fldche
als Raster (strichpunktiert)

Abb. 6.11: Schematische Darstellung der
Erfassung des gleichen Messbereichs mit
unterschiedlichen Aperturen. (oben)
Beschreibung der Rastermessungen mit
einer 100 x 100 um Apertur. (unten)
Messung des gleichen Bereichs mit einer
1000 x 1000 pum Apertur

wird an dieser Messreihe besonders deutlich. Fiir beide Richtungen sind die Spektren aus dem Zentrum ein-
deutig Kaolinit dominiert, ab der dritten Messung dominiert in Richtung Rand des Messbereichs das Spektrum
des Objekttragerglases.

Der dritte Schritt beinhaltete die quantitative Erfassung der PSF fiir das TIR-Mikroskop auf der Basis der
bereits aufgefiihrten Rastermessung. Dabei sind die einzelnen Punktmessungen des Rasters mit Pixeln eines
Bildes vergleichbar. Diese Punkte wurden zur Berechnung der PSF mit Hilfe einer definierten Gaussfunktion
gewichtet und anschlieBend zu einem Gesamtspektrum gemittelt. Daraufhin erfolgte der Vergleich zwischen
dem gemittelten Spektrum und dem mit groBer Apertur gemessenen Spektrum der gleichen Fldche. Dieser
Vorgang wurde mit einer hohen Anzahl verschiedener Gaussfunktionen durchgefiihrt, um die bestmogliche
Anpassung an das gemessene Spektrum zu erreichen. Die beste Anpassung zwischen dem gemittelten und
dem gemessenen Spektrum stellt somit die PSF des Messinstruments dar. Abbildung 6.15 présentiert das

Versatz in
y - Richtung
Versatz in
g_ x - Richtung
o
8 | Kaolinitkorn -

<——— 1000 ym ——>

Abb. 6.13: Schematische Darstellung der zweiten Messreihe
zur qualitativen Bestimmung der point spread function
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Abb. 6.14: Variation der spektralen Charakteristik durch den Versatz der Position einer Probe innerhalb des Messbereichs.
Systematischer Versatz der Kaolinitprobe vom Zentrum zum Rand des Messbereichs (a) in x-Richtung und (b) in y-Richtung

gemessene Spektrum mit den unterschiedlich gewichteten Rasterspektren. Fiir diese Messanordnung konnte
somit eine Gaussfunktion mit einer Standardabweichung von 0.5 ermittelt werden, die die beste Anpassung an
das gemessene Spektrum erreichte.
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Abb. 6.15: PSF korrigierte Mittelwertspektrem der Rastermessungen
(durchgezogen) im Vergleich zum gemessenen Spektrum (strichpunk-
tiert). Von oben nach unten Standardabweichung s 0.1, 0.5, 1, 2, 3, 4, 5,
10 fiir die korrigierten Spektren

Ziel der Spektralmessungen ist die gleichverteilte Abtastung des Messbereichs. Kleine PSFs, wie in dem vor-
liegenden Beispiel, erfiillen diese Bedingung nicht. Lediglich fiir homogene Korper, die zum Beispiel nur aus
einem Material bestehen, ist die Beeinflussung der Spektren durch eine PSF vernachlédssigbar gering. Denn
bei solchen Materialien erfolgen bei der Messung keine Uber- oder Unterbewertungen einzelner
Komponenten, die zu einer Verdnderung eines Spektrums fiihren konnen. Bei alterierten Mineralen oder auch
Gesteinen muss eine Beeinflussung durch eine PSF beriicksichtigt werden, weil verschiedene Komponenten
in inhomogener Flachenverteilung auftreten konnen. Somit ist fiir eine Analyse von Gesteinsspektren oder
Spektren alterierter Minerale eine Beriicksichtigung der PSF notwendig. Dies ist jedoch nicht moglich, da dies
ein Zusatzwissen liber die Positionen der einzelnen Minerale im Messbereich voraussetzt.

Fiir Untersuchungen von in der Fernerkundung aufgezeichneten Spektren ist die Beeinflussung des Signals
durch eine PSF von geringerer Bedeutung. Die Bodenauflosung von Fernerkundungssensoren ist ausreichend
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grofl, so dass ein repridsentativer Bereich aufgezeichnet wird, bei dem die Verteilung der einzelnen
Komponenten als homogen betrachtet wird. Aus diesem Grund wird die weitere Analyse auf die gemittelten
Gesteinsspektren angewendet, da sie als repréisentative Gesteinsspektren betrachtet werden konnen. Die
Aufrasterung der Proben mittels des Mikroskops ist anndhernd mit der Funktionsweise von
Fernerkundungssensoren zu vergleichen. Fiir jede Probe wurde dazu die grofitmogliche Fliche mit einem
Raster von 1225 Punkten spektral aufgezeichnet. Diese Spektren dienen als Grundlage zur Entwicklung eines
Entmischungsansatzes zur Bestimmung magmatischer Gesteine.

6.6 Modellbasierender linearer Entmischungsansatz mittels des NNLS
Algorithmus

Ein Gesteinsspektrum wird als die Summe der Einzelspektren der gesteinsbildenden Minerale angesehen.
Deswegen bietet die Analyse von Gesteinsspektren die Moglichkeit, die Anteile der dominierenden Minerale
mit Hilfe von Entmischungsansidtzen abzuleiten. Dabei wird fiir feste Gesteins- und grobkornige
Lockerproben angenommen, dass sich die Mischung der einzelnen Mineralspektren linear verhdlt. Diese
Annahme wird auf die Dominanz der Oberflichenstreuung zuriickgefiihrt, die auf eine einfache Interaktion
zwischen der Strahlung und den einzelnen Mineralen beruht. Ein nicht lineares Verhalten erfolgt durch kom-
plexe Streuungsprozesse (z.B. Interaktion der Strahlung mit mehr als einer Komponente) bei KorngroBen
< 75 pum von Lockerproben (THOMPSON UND SALISBURY, 1993). Fiir den in dieser Arbeit untersuchten
Wellenldngenbereich (8-14um) und fiir die analysierten Proben (Festgesteine) ist deswegen ein nicht lineares
Spektralverhalten zu vernachldssigen. In der angewandten Fernerkundung wird diese Art der Datenanalyse
linear spectral unmixing genannt.

In dieser Arbeit wird ein modellbasierender Entmischungsansatz angewendet. Modellbasierend bedeutet, dass
fiir jeden Gesteinstyp ein Modell erstellt wird. Jedes dieser Modelle enthélt die spektralen Komponenten
sowie Schwellenwerte der Mineralanteile zur Klassifizierung von Gesteinen zum Beispiel auf der Basis eines
QAPF Diagramms. Somit kann jedes Modell hinsichtlich seiner Plausibilitét in Abhéngigkeit von einem vor-
gegebenen Gesteinsspektrum untersucht werden.

6.6.1 Theoretische Grundlagen zum spektralen Entmischen

In der Fernerkundung wird bei linearen Modellierungen im Allgemeinen zwischen full unmixing und partial
unmixing unterschieden. Bei den full unmixing Verfahren miissen alle spektralen Informationen, der im
Mischspektrum auftretenden Einzelspektren (Endmember), bekannt sein. Wohingegen das partial unmixing,
wie zum Beispiel constrained energy minimization (CEM) (RESMINI, ET AL., 1997) und orthogonal subspace
projection (OSP) (HARSANYI UND CHANG, 1994), eine Entmischung mit unbekannten Endmembern erlaubt.
Fiir gesteinsanalytische Anwendungen wird in der Regel das full unmixing Verfahren gewdhlt, da die spektra-
len Charakteristiken aller moglichen Endmember erfassbar sind.

Fiir das full unmixing konnen verschiedene Techniken bzw. Algorithmen angewendet werden. Eine iibliche
Methode ist die der kleinsten Quadrate zur Losung eines linearen Gleichungssystems (Gl. 6.1) (Least Square
Algorithmus; LS-Algorithmus), die die beste spektrale Anpassung zwischen einem gemessenen Spektrum und
einem modellierten Spektrum berechnet. Somit bringt die kleinste quadratische Abweichung die grofite spek-
trale Ahnlichkeit.

= x % * *
G, =x,%e;, +x,%e,, + ... X, *e

1 (GlLe6.1)
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Dabei ist:

- Spektralwert des Mischspektrums,

- Gewichtung, bzw. der Anteil eines Endmembers
- Endmember (Einzelmineralspektrum)

- Anzahl der Kanile eines Spektrums

- Anzahl der Endmember

B om0 X QO

Das Spektrum G eines Gesteins ergibt sich aus der Summe der einzelnen Minerale (e,) gewichtet mit ihren
Flachenanteilen (x;). Gelegentlich wird eine Zusatzbedingung eingefiihrt, die die Summe auf 1 normiert. Dies
wird als constrained LS estimation bezeichnet (SHIMABUKURO UND SMITH, 1991). Zur Ldsung dieses
Gleichungssystems werden so viele Kanédle wie Endmember bendtigt (ein Kanal weniger bei dem constrained
LS Verfahren). Da in der Regel aber mehr Kanidle als Endmember vorliegen, wird eine kleinste
Quadratschitzung durchgefiihrt. Dazu erhélt jeder Wert eines Spektrums G eine Verbesserung v. Zur
Bestimmung des Anteils x wird die Zusatzbedingung v'v = Min eingefiihrt. Die Gleichung 6.1 kann auch in
Matrixform geschrieben werden:

G+v =Ax (Gl. 6.2)
Dabei ist:
G +v - Spektralwerte als Vektor G - Mischsspektrum
Ax - Matrix der Endmember v - Verbesserung

A - Designematrix mit Endmember

x - Endmemberanteile
Die Losung berechnet sich somit aus der Formel

x, = (ATA)1ATG (GL. 6.3)

Der Nachteil dieser Methode ist, dass negative Flichenanteile auftreten konnen und damit nicht interpretier-
bar sind. Dies lésst sich an dem geometrischen Modell der Entmischung verdeutlichen (Abb. 6.16). Die vor-
handenen drei Endmember spannen ein Dreieck auf. Jedes Spektrum innerhalb des Dreiecks lésst sich als
positive Linearkombination dieser Endmember darstellen. Spektren, die aufierhalb dieses Dreiecks liegen, ent-

Endmember 1

Endmember 2

Spektralwerte Kanal 2

Endmember 3

Spektralwerte Kanal 1
Abb. 6.16: Schematische Darstellung der geometrischen Entmischung
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halten negative Flachenanteile. Um diese Problematik zu minimieren, sollten die Endmember Extremwerte
darstellen. Jedoch ist diese Bedingung in der Praxis selten erfiillt und wird mit wachsender Endmemberzahl
zunchmend schwieriger. Um dieses Problem zu 19sen, existiert in der Literatur der non negative least square
Algorithmus (NNLS) (LAwsoN UND HANSON, 1974). Er beinhaltet zusétzlich zu den vorangegangenen
Bedingungen die Bedingung x; >= 0. Dazu wird ein iteratives Verfahren angewendet, das selbstéindig konver-
giert und beendet . Dieser Ansatz wurde bislang noch nicht in der Fernerkundung eingesetzt. Aufgrund dieser
signifikanten Vorteile wurde das NNLS Verfahren in den modellbasierten Ansatz implementiert.

6.6.2 Modell und Modellierung

Nachdem die theoretischen Grundlagen der spektralen Entmischung und des angewendeten Algorithmus vor-
gestellt wurden, erfolgt nun die schematische Beschreibung der Modelle fiir die modellbasierte Entmischung
und eine kurze Erlduterung tiber deren Ablauf. Jedes Gestein wird durch ein Modell mit einem zusitzlichen
Verweis auf die in Kapitel 6.2 erwihnte Spektralbibliothek beschrieben. Abbildung 6.17 stellt ein Modell am
Beispiel des Alkaligranits dar. Es besteht aus zwei Teilen, bei dem der erste Teil in zwei Zeilen das Modell
definiert und die Rahmenbedingungen beschreibt. Dazu gehoren:

* der Name des Gesteins (z.B. Alkaligranit)

* die Anzahl der Mineralgruppen, die bei der Bewertung des Modells zur
Klassifizierung genutzt werden (z.B. 3 bei der Klassifizierung auf der Basis
des QAPF-Diagramms)

* die Anzahl aller moglich auftretender Mineralgruppen (z.B. Quarz,
Plagioklas, Amphibol, Glimmer ... etc.)

* die Definition des Wellenlédngenbereichs bzw. der Wellenldngenintervalle in
um fiir die Modellierung.

Der zweite Teil besteht aus der Auflistung der moglich auftretenden Mineralgruppen, den notwendigen
Zusatzbedingungen fiir die Mineralgruppen, die fiir eine Klassifizierung verwendet werden und der Namen
der Spektren, die jede Mineralgruppe beinhaltet. Diese Liste besteht aus zwei Abschnitten. Der erste Abschnitt
setzt sich zusammen aus:

* den Mineralgruppen, die zur Klassifizierung (Modalbestand) der Gesteine
verwendet werden (z.B. Quarz, Alkalifeldspat und Plagioklas), mit Angabe
der Anzahl von Schwellwerten und eingebundenen Spektren

* den Schwellwerten. Das sind Intervalle, die den erlaubten minimalen und
maximalen Anteil einer Mineralgruppe angeben (z.B. die entsprechenden
Eckpunkte der Felder innerhalb des QAPF-Diagramms). Die Mineralgruppen
konnen dabei auch zwei Intervalle besitzen.

* den Namen der jeweilig eingebundenen Spektren, die in der
Spektralbibliothek enthalten sind

Der zweite Abschnitt besteht aus:
* den Mineralgruppen, die nicht direkt zur Klassifizierung bendtigten werden,

die aber einen Einfluss auf das spektrale Signal ausiiben konnen. Bei diesen
wird kein Schwellwert angegeben (Amphibole, Glimmer, Chlorit...)
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Abb. 6.17: Darstellung eines Modells fiir einen Alkaligranit
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* den Namen der jeweilig eingebundenen Spektren

* der blackbody-Komponente, als Endmember zur Kompensierung systembe-
dingter Einfliisse

Das Modell beinhaltet drei Grundfunktionen. Sie bestehen aus der spektralen Entmischung, einer so genann-
ten blackbody-Korrektur und der Bestimmung des Modalbestands. Die Entmischung erfolgt mit dem zuvor
beschriebenen NNLS-Algorithmus in Abhéngigkeit der vorgegebenen Mineralspektren. Als Qualitidtsmerkmal
wird dabei der RMS-Error fiir die spektrale Anpassung angegeben.

Als Vorstufe zur Modalbestandsbestimmung wird die blackbody-Korrektur auf die abgeleitete
Mineralzusammensetzung durchgefiihrt. Fiir die beste spektrale Anpassung und die moglichst genaue
Ableitung der mineralogischen Zusammensetzung der Gesteine spielte die Einbindung einer blackbody-
Komponente eine wichtige Rolle. Von den neun Proben benétigten acht Proben diese blackbody-Korrektur fiir
die erfolgreiche Modellierung. Idealerweise sollten Gesteinsspektren mit den Spektren der Einzelminerale
modellierbar sein, ohne dass ein nicht zum Gesteinsspektrum zugehdriges Spektrum bzw. eine zugehorige
Komponente mit eingebunden werden muss. Bei der Messung der Mineralspektren wurde darauf geachtet,
moglichst reine Spektren zu messen. Die Messungen der Gesteinsspektren konnten nicht auf diese Weise
durchgefiihrt werden, da die Diinnschlifffliche als Raster gemessen wurde und keine Kenntnis iiber die
Beschaffenheit des jeweiligen Messpunktes vorlag. Innerhalb eines Schliffes befinden sich jedoch inhomoge-
ne Bereiche wie z.B. Luftblasen, Fluideinschliisse, Risse, Briiche und Fehlstellen. Diese Bereiche konnen die
Intensitdt des Spektrums verringern und somit die spektrale Charakteristik beeinflussen. Da aber alle
Informationen beziiglich der mineralogischen Zusammensetzung in den Absorptionsmerkmalen und der
Intensitdt eines Gesteinsspektrums enthalten sind, muss eine sich dndernde Intensitét eines Spektrums mit
einer wechselnden blackbody-Komponente einen entsprechenden Effekt auf die Ableitung der mineralogi-
schen Zusammensetzung haben. Dies wurde im Rahmen dieser Arbeit besonders deutlich, da zu Beginn der
Analysen ohne diese Komponente gearbeitet wurde. Die Ergebnisse zeigten eine deutliche Uberbewertung
von Erzmineralen. In dem hier behandelten Wellenlédngenbereich sind die Erzmineralspektren den Spektren
eines Schwarzen Strahlers sehr dhnlich. Sie zeigen keine ausgeprégten Spektralmerkmale und weisen bei jeder
Wellenliinge einen nahezu gleichen Spektralwert auf. Die Uberbewertung dieser Minerale kann also als
Ausgleich von Intensitatsverringerung durch inhomogene Bereiche innerhalb der Diinnschliffproben betrach-
tet werden. Erst nach der Einbindung der blackbody-Komponente wurde diese Uberbewertung minimiert und
akzeptable Anteile fiir die Erzminerale berechnet. Da bislang aber noch keine Theorie beziiglich des
Strahlungsverhaltens von den Inhomogenititen in den Diinnschliffen und deren Einfliisse auf die
Gesteinsspektren entwickelt werden konnte, wird diese empirische Losung in dieser Arbeit angewendet.

Abschliefend erfolgt die Bestimmung des Modalbestands anhand der korrigierten Mineralzusammensetzung.
Dabei werden wie beim point counting, die prozentualen Anteile der zur Klassifizierung bendtigten Minerale
relativ zueinander als Modalbestand berechnet. Dies bedeutet eine weitere Normierung der Flachenanteile fiir
die Minerale bedingt durch Klassifizierung mittels des QAPF-Diagramms (siche Kapitel 2.2.2). Die
Validierung der Ergebnisse erfolgt anhand deren Positionen im QAPF Diagramm.

6.6.3 Ergebnisse und Diskussion

In diesem Kapitel werden zunéchst die Entmischungsergebnisse présentiert und anschlieBend diskutiert. Am
Beispiel des Alkaligranits wird exemplarisch fiir die anderen Proben die Darstellung der Ergebnisse beschrie-
ben. Die anderen Proben werden im Anhang B aufgefiihrt. Abbildung 6.18 préisentiert das gemessene
Spektrum (durchgezogen), wihrend die strichpunktierte Linie das aus den abgeleiteten Anteilen der
Einzelmineralspektren modellierte Spektrum der Probe MB200 darstellt. Die Bewertung des modellierten
Spektrums wird durch den RMS-Fehler angegeben. Der Fehler gibt Informationen iiber die Qualitit der spek-
tralen Anpassung zwischen dem gemessenen und dem modellierten Spektrum iiber den gesamten
Wellenldngenbereich an. Je geringer dieser Wert ist, desto besser konnte das modellierte Spektrum an das
gemessene Spektrum angepasst werden.
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Modellabgeleitete Mineralzusammensetzung
NNLS normiert PC
quartz_01 => 13,90 14,66
quartz_05 => 2,20 2,32
quartz_06 => 14,50 15,30 32,28 Quarz: 36,80
albite_(Ab97An2)_01 => 0,50 0,53 0,53 Plagioklas: 0,07
orthoclase_(Or82Ab17) 01 => 5,30 5,59
orthoclase_(Or76Ab23) 09 => 5,00 5,28
orthoclase_(Or38Ab60) 10 => 10,00 10,55 21,42 Orthoklas: 21,40
perthite_02.sp => 9,00 9,50 Mikroklin: 1,60
perthite_03.sp => 25,30 26,69 36,19 Perthit: 38,50
chlorite_05 => 0,90 0,95 0,95
biotite_03 => 1,30 1,37 1,37 Biotite: 0,53
muscovite_solid.sp => 2,70 285 2,85 Muskouit: 0
magnetite_01 => 0,10 0,11
oremin_01.sp => 4,10 4,33 4,43 Opak/Erzmin.: 1,07
objectslide_01.sp => 5,10 0,00
Summe: 99,90 100,014 100,01 99,97
Modalbestand Alk Qz Pig
Modell: 63,71 35,71 0,58
Point Counting: 62,50 37,40 0,00
RMS: 0.001095

Abb. 6.18: Emissivitdtsspektren der Probe MB200 Alkaligranit. Gemessenes Spektrum (durchgezogen),
modelliertes Spektrum (strichpunktiert) und abgeleitete Mineralzusammensetzung sowie Modalbestand
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Die abgeleitete mineralogische Zusammensetzung wird tabellarisch unterhalb der Abbildungen aufgefiihrt.
Die erste Spalte prisentiert die prozentualen Anteile fiir die einzelnen Endmember der Modellierung, die
durch die NNLS Methode bestimmt wurden. In diesem Modell wurde die blackbody-Komponente fiir die
spektrale Entmischung einbezogen. Da diese Komponente keinen Informationsgehalt beziiglich der mineralo-
gischen Zusammensetzung des Gesteins enthilt, muss dieser Anteil abgezogen werden, so dass bei gleichblei-
bender Fliche der Mineralanteil entsprechend erhoht wurde (zweite Spalte). Die dritte Spalte prisentiert die
Summen der normierten Anteile pro Mineralgruppen (Quarz, Alkalifeldspéte, Plagioklase etc.). Sie dient dem
direkten Vergleich mit den aus dem point counting bestimmten Mineralanteilen, die in der letzten Spalte
zusitzlich aufgefiihrt sind. Unterhalb der Tabelle mit den Mineralanteilen wird der abgeleitete Modalbestand
aufgefiihrt. Der Modalbestand wurde in Anlehnung des point counting bestimmt. Fiir einen besseren Vergleich
sind der abgeleitete und point counting Modalbestand untereinander dargestellt.

Die Ableitung der Modalbestinde der Gesteine des Mt. Timna konnte anhand ihrer spektralen Charakteristik
fir sieben von neun Proben mit geringen Abweichungen durchgefiihrt werden. Damit zeigt diese
Untersuchung, dass die hier angewendete Methode flir Modalbestandsbestimmungen auf der Basis von
Emissionsspektren geeignet ist. Die beiden Proben (MB211 und MB212) besitzen eine nicht zufrieden stel-
lende Modellierung und werden spater gesondert erortert. Der Vergleich zwischen modellierten und gemesse-
nen Spektren zeigt, dass in einigen Bereichen Unterschiede in der spektralen Anpassung auftreten. Zum
Beispiel sind Spektralmerkmale in ihren Positionen geringfiigig verschoben. Dieses Verhalten ist beispiels-
weise bei den Merkmalen um 8.8, 9.2 und 9.3 um zu beobachten. Diese Merkmale sind auf die Priasenz der
Alkalifeldspéte zuriickzufiihren. Des Weiteren treten geringe Variationen in den Intensititen einiger
Spektralbereiche auf. Dies ist hauptséchlich an der Flanke der Reststrahlenbande zwischen 10 bis 12 um zu
sehen. Eine direkte Zuordnung dieses Bereichs und dieser Abweichungen zu einem Mineral oder einer
bestimmten Mineralgruppe konnte nicht gefunden werden.

Aufgrund der mineralogischen und spektralen Abweichungen zwischen Modellierung und point counting bzw.
Modellierung und Messung werden im Folgenden als erstes die abgeleiteten Mineralanteile der spektralen
Entmischung diskutiert. Dazu werden die Uber- und Unterbewertungen der einzelnen Minerale analysiert.
Diese Untersuchung ist notwendig, da die Unterschiede der mineralogischen Zusammensetzungen der
Modellierung ausschlaggebend fiir die Genauigkeit der abgeleiteten Modalbestéinde sind. Zur Unterstiitzung
dieser Untersuchung werden in Tabelle 6.3 die Uber- und Unterbewertungen der einzelnen Minerale mit ihren
mittleren Abweichungen sowie deren Extremwerten dargestellt. Im weiteren Verlauf der Arbeit wird diesbe-
ziiglich von Abweichung gesprochen, wobei negative Zahlen fiir die Unterbewertung stehen und die positiven
fiir die Uberbewertung. Abbildung 6.19 beschreibt zusitzlich die Hiufigkeit der verwendeten Minerale sowie
deren mittleren Flidchenanteil in den Proben. Im Anschluss an diese Diskussion erfolgt die Présentation der
Modalbestinde im QAPF Diagramm und die Diskussion ihrer Abweichungen gegeniiber dem point counting.

6.6.3.1 Diskussion der abgeleiteten Mineralanteile

Die Diskussion der Mineralanteile basiert im Wesentlichen auf den Werten in Tabelle 6.3 und der Abbildung
6.19. Anhand der Tabelle werden die Abweichungen bewertet, in denen Abhingigkeiten zwischen bestimm-
ten Mineralen und deren Uber- bzw. Unterbewertungen gesucht werden. Um eine Aussage iiber die Verteilung
der einzelnen Minerale zu treffen, wird Abbildung 6.19 genutzt. Damit wird die Qualitdt der
Spektralbibliothek dahingehend beurteilt, inwieweit eine hohe Anzahl von Mineralspektren notwendig ist. Der
gemittelte Fldchenanteil beschreibt nur eine Tendenz {iber die Verteilung eines Minerals. Fiir eine statistische
Aussage lber die Verteilung einzelner Minerale kann dieser Wert nicht verwendet werden, da die
Probenmenge zu gering fiir solch eine Aussage ist.

Fiir die Gesteinsproben dieser Arbeit sind die dominierenden Minerale Quarz, Alkalifeldspéte, Na-reiche
Plagioklase und Amphibole (Abb. 6.19). Diese Abbildung zeigt ebenfalls, dass von 94 in die Methode einge-
bundenen Mineralspektren der Spektralbibliothek 64 fiir die Entmischung genutzt wurden. Somit ist eine
erfolgreiche Entmischung auf eine hohe Anzahl an spektralen Variationen der Minerale zuriickzufiihren. Im
Folgenden werden die einzelnen Minerale behandelt:
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Tabelle 6.3: Uber- und Unterbewertung zwischen den modell- und point counting-abgeleiteten

Flachenanteilen

MB200 | MB206| MB208| MB211|MB212/MB214MB216 MB217|MB218| Mean | Min Max | Stdev
Quarz -4,52| -1,18] -0,53| -4,68 -5,18| -5,62| -2,00/ -1,20, -3,11| -5,62| -0,53 2,08
Plagioklas 0,46 0,99| -10,11] 12,61 1,35 -2,47| -3,35| -7,93] 1,10] -0,82|-10,11| 12,61 6,52
Orthoklas 0,02| -0,86 -3,57| -16,62 -0,62| -13,30 -14,20, -7,02|-16,62| 0,02 7,34
Mikroklin -1,60 1,16 -1,80, -0,75| -1,80| 1,16 1,66
Perthit 2,31 -1,69 -4,70 2,72| 6,74/ 0,18 7,60] 1,22| -4,70| 7,60 4,66
Amphibol 3,50 4,75 2,87 -4,67| -8,42 -0,39| -8,42| 4,75 5,81
Chlorit 0,95 8,43 6,20] 2,21 0,32 3,24, 10,68 4,58 0,32| 10,68 3,95
Biotit 0,84 6,47 0,15 2,49 2,87 2,10 2,49| 0,15 6,47 2,20
Muskovit 2,85 -0,54 1,87 14,26/ 3,58/ 10,67| 5,77 8,20 5,83 -0,54| 14,26 4,93
Opak/Oxidmin. 3,36 -0,50, -1,60/ -0,50, -0,80| -0,79| 1,76] 2,45 -2,00f 0,15 -2,00, 3,36 1,89
Olivin -13,42 -13,42| -13,42|-13,42
Pyroxen 6,56 1,72 414 1,72 6,56 3,42
Serpentin -13,00 -13,00/ -13,00/-13,00

Quarz

Fiir Quarz stellte die Bibliothek sieben Spektren zur Verfiigung, von denen fiinf zu der Entmischung genutzt
wurden. In den meisten Proben, bis auf MB212 und MB217, konnte Quarz quantitativ mit einer gemittelten
Abweichung des Flachenanteils von -3 % gegeniiber dem point counting-Wert abgeleitet werden (Tab. 6.3).
Bei allen Proben ist eine Unterbewertung fiir den abgeleiteten Quarzgehalt zu verzeichnen. Eine eindeutige
Erklarung fiir die Unterbewertung gegeniiber den point counting-Wert konnte nicht gefunden werden. Eine
Vermutung wire zum Beispiel Fluideinschliisse im Quarz, die das Signal der Quarze in den Gesteinsspektren
abschwichen und somit eine geringere spektrale Intensitit hervorrufen. Eine weitere Erklarung wére der all-
gemeine Fehler bei der point counting Methode. Da der durchschnittliche Fehler bei ~ 2 % liegt, konnen auf
diesem Wege die Abweichungen erkldrbar sein. Hinsichtlich zukiinftiger, operationeller
Fernerkundungsanalysen ist eine mittlere Abweichung von 3 % jedoch ein gutes Ergebnis, da bedingt durch
Bildverarbeitungsunsicherheiten die Genauigkeiten durchaus in einem hoheren Bereich liegen kdnnen.

Plagioklas

Bei der Gesteinsklassifizierung wurden in den Plagioklasanteil alle Albite einbezogen. Dies wurde abwei-
chend von der Empfehlung der IUGS (LE MAITRE, 1989) durchgefiihrt, die Plagioklase mit einem An, .-
Gehalt dem Alkalifeldspatanteil zuzuordnen. Da aber die Entstehung der Feldspite der Mt. Timna Proben auf-
grund der Prisenz von Orthoklase, Perthite und vereinzelt Mikroklin auf die Bildung bei mittleren bis tiefe-
ren Temperaturen zuriickzufiihren ist, ist eine liickenlose Mischbarkeit der Alkalifeldspite nicht anzunehmen
und somit fiir die Gesteinsbestimmung eine Zuordnung der Albite zu dem Plagioklasanteil als sinnvoll zu
betrachten. Aufgrund von ungeeigneten Schnittlagen der Kristalle in den Diinnschliffproben, bestand beim
point counting keine Moglichkeit der Unterscheidung innerhalb der Plagioklase. Es konnte deswegen beim
Auszéhlen der Schliffe nur der Gesamtanteil an Plagioklas bestimmt werden. Somit ist ein direkter Vergleich
der einzelnen Mineralanteile der Plagioklase aus der Entmischung mit denen aus dem point counting nicht
durchfiihrbar und beschrénkt sich auf den Vergleich des Gesamtanteils.

Fiir die spektrale Analyse zur Quantifizierung des Plagioklasanteils wurden aufgrund der Proben-
beschaffenheit die Minerale von Albit bis zum Labradorit in die Modelle mit eingebunden. Als dominierende
Plagioklase treten Albit und Oligoklas bei der Entmischung auf. Fiir die Plagioklasreihe ist keine Systematik
beziiglich einer Uber- oder Unterbewertung erkennbar. Die Auswertung der Entmischungsergebnisse (Abb.
6.19) zeigt, dass eine gleichmifBige Auswahl der Albit Minerale (blauer Balken) erfolgte. Die gewéhlten
Albitspektren sind von sehr reinen Albitkristallen gemessen. Dabei zeigt sich, dass bevorzugt die reinen
Albitspektren verwendet wurden. Diese Spektren unterscheiden sich gegeniiber den weniger reinen
Albitspektren lediglich durch eine hohere Intensitét. Die Positionen der Merkmale bleiben jedoch konstant.

Bei den Oligoklasen ist ein &dhnliches Verhalten zu beobachten. Das am héufigsten eingesetzte
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Abb. 6.19: Statistische Erfassung der Hdufigkeitsverteilung der einzelnen Endmember und deren mittlerer
Fldchenanteil von allen neun Proben. Minerale die nicht verwendet wurden, sind nicht aufgefiihrt.
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Oligoklasspektrum ist das ,,0ligoclase_09*. Dieses Spektrum kann auch als ein Ubergangsspektrum angese-
hen werden. Es zeigt im Bereich von 9.6 um noch deutlich Hinweise fiir den Ubergang zwischen Oligoklas
und Albit. Dies wird durch chemisch-mineralogische Analysen bestétigt. Des Weiteren zeichnet sich dieses
Spektrum durch eine sehr intensive spektrale Charakteristik aus und bietet deswegen eine gute Moglichkeit
fiir die spektrale Anpassung. Alle anderen genutzten Oligoklasspektren zeigen kaum noch Spuren, die auf eine
Position an der Grenze zwischen Oligoklas und Albit im Terndrdiagramm der Feldspéte hinweisen (Abb.
5.11). Die Einbindung von Andesinspektren ist nicht interpretierbar. Es wurde nur ein Spektrum in der
Spektralbibliothek eingebunden, da das Probenmaterial nicht mehr Variationen zur Verfiigung stellte. Fiir die
Ca-reicheren Plagioklase sind zwei Labradoritspektren verwendet worden. Dabei wurde der Labradorit mit
einem Ang,-Anteil fiir die beste spektrale Anpassung von vier Proben gewéhlt. Der Labradorit mit Ang, wurde
nur zweimal mit einem sehr geringen Flachenanteil verwendet. Die spektrale Charakteristik von Andesin und
Labradorit ist in der Intensitdt geringer als die von Albit und Oligoklas. Trotzdem tritt ein hoher Flachenanteil
an Labradorit in einer granitischen Probe (MB211) auf. Dies steht im Gegensatz zu den bisher gewonnen
Erkenntnissen, bei denen Spektren mit geringer Intensitit und flacheren Merkmalen nicht in den hohen
Anteilen verwendet werden. Zusitzlich stimmt der Labradoritanteil bei einem Vergleich zwischen der mine-
ralogischen Zusammensetzung der Gesteinsprobe und der abgeleiteten Zusammensetzung nicht iiberein. In
diesem Fall wird von einer fehlerhaften Entmischung ausgegangen, auf die spéter noch im Einzelnen einge-
gangen wird.

Die Abweichung der Plagioklase zwischen der NNLS und dem point counting zeigen keine Systematik in der
Uber- und Unterbewertung ihrer Anteile (Tab. 6.3). Die mittlere Abweichung des Flichenanteils ist eine
Unterbewertung von -0.8 %. Dies ist auf den ersten Blick ein sehr zufrieden stellendes Ergebnis. Die minima-
le und maximale Abweichung betrégt jedoch -10.11 % und 12.61 % und ist damit relativ hoch, so dass eine
erhebliche Abweichung bei der Modalbestandsbestimmung zur Gesteinsklassifizierung auftreten kann. Diese
hohen Unterschiede werden auf den Zustand der Gesteinsproben zuriickgefiihrt. Wie in Kapitel 5.5 bereits
beschrieben wurde, sind die Gesteine des Mt. Timna teilweise stark alteriert. Die Unterbewertung von bis zu
10 % kann auf diese Alteration zuriickgefiihrt werden. Durch die Serizitisierung wird das Signal der Feldspite
stark abgeschwiicht, so dass ein geringerer Flichenanteil abgeleitet wird. Die extreme Uberbewertung von
12.61 % des Plagioklasanteils ist wieder auf die Probe MB211 zuriickzufiihren und wird als Ausnahme geson-
dert erlautert.

Alkalifeldspdte

Fiir die Alkalifeldspate wurden dem Modell 20 Spektren zur Verfiigung gestellt. Die Auswertung in Abbildung
6.19 zeigt, dass der Perthit der dominierende Alkalifeldspat bei der spektralen Entmischung ist und bestétigt
damit die mikroskopische Untersuchung. Der abgeleitete Flichenanteil des Orthoklases ist deutlich geringer
als der des Perthits, obwohl gegeniiber dem Perthit wesentlich mehr Orthoklasspektren in die
Entmischungsmethode eingebunden wurden. Die Fliachenanteile des Mikroklins sind sehr gering und stehen
in guter Ubereinstimmung mit den mikroskopischen Analysen. Die mittlere Abweichung zwischen modellier-
tem und dem point counting Flichenanteil des Perthits betrégt 1.22 %. Dabei betragen die Extremwerte der
Abweichungen -4,7 % fiir das Minimum und 7,6 % fiir das Maximum. Die Differenzwerte der einzelnen
Proben zeigen, dass der Perthit zu einem Teil iiberbewertet und zum anderen Teil unterbewertet wurde. Der
Orthoklas ist mit einer mittleren Abweichung von -7 % zwischen Modell und point counting bestimmt wor-
den. Die Extremwerte der Abweichungen liegen bei -14.2 % fiir das Minimum und 0.02 % fiir das Maximum.
Im Gegensatz zu dem Perthit sind bis auf eine Probe (MB200) alle Orthoklasanteile unterbewertet. Der
Mikroklin wurde mit einer mittleren Fldchenanteilabweichung von 0.7 % bestimmt. Die Extremwerte der
Abweichungen betragen fiir das Minimum -1,8 % und fiir das Maximum 1.16 %. Eine sinnvolle Aussage tiber
die Qualitdt der spektralen Ableitung des Mikroklinanteils kann nicht getroffen werden. Dazu sind diese
Minerale in zu geringer Menge vertreten. Zusétzlich zeigen sie einen schlechten Zustand, was eine erfolgrei-
che Bestimmung sichtlich erschwert.

Wird die Probe MB211 vernachlissigt, so kann eine gewisse Tendenz zwischen der Uber- und
Unterbewertung des Perthitanteils und dem Orthoklasanteil erkannt werden. Steigt die Uberbewertung der
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Perthite nimmt die Unterbewertung der Orthoklasanteile ebenfalls zu und umgekehrt. Dies wird anhand der
Regressionsgeraden mit einem Korrelationskoeffizienten von 0.83 in Abbildung 6.20 deutlich. Dieses
Verhalten ist vermutlich auf die Zusammensetzung des Perthits zuriickzufiihren. Die Perthitkristalle der M.
Timna Proben bestehen aus Orthoklas mit lamellenartigen Albiteinschliissen. Diese Zusammensetzung fiihrt
zu der Annahme, dass der Entmischungsalgorithmus bei einer nicht zufrieden stellenden Modellierung mit den
Perthitspektren zur besseren Anpassung die Spektren des Orthoklases wihlt und umgekehrt. Zuriickzufiihren
ist diese Annahme auf das Emissionsmaximum bei 8.9 um, das sowohl bei den Orthoklas- als auch bei den
Perthitspektren auftritt (Abb. 5.17b). Dieses Merkmal ermdglicht in Kombination mit dem intensivsten
Emissionsminimum um 9.5 pm beider Minerale eine erfolgreiche Modellierung der Emissionsminima und -
maxima zwischen 8.9 und 9.2 pm innerhalb der Gesteinsspektren (Abb. 6.1). Wiirde eine Uberbewertung des
einen Minerals nicht im Zusammenhang mit der Unterbewertung des anderen stehen, konnte dieser Bereich
nicht erfolgreich modelliert werden und die spektrale Entmischung nicht zu einer optimalen Losung fiithren.
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Abb. 6.20: Regressionsgerade fiir die Differenzen der Fldchenanteile von
Perthit und Orthoklas

Als weitere Erkldrung fiir eine Unterbewertung der Alkalifeldspdte dient deren Alteration. Wie bei den
Plagioklasen sind die Alkalifeldspéte teilweise serizitisiert. Mit der Zu- und Abnahme des Alterationsgrades
nimmt die Prisenz des Muskovits im Gesteinsspektrum zu oder ab. Werden die Flachenanteilabweichungen
zwischen Modellierung und point counting fir Muskovit und den jeweiligen Alkalifeldspiten verglichen, so
sind Tendenzen beziiglich eines linearen Zusammenhangs erkennbar. Dazu wurde sowohl fiir den Orthoklas
als auch fir den Perthit eine Regressionsanalyse durchgefiihrt. Es wird deutlich, dass ein linearer
Zusammenhang zwischen den Variationen der Fldchenanteile besteht, der jedoch zwischen Perthit/Muskovit
und Orthoklas/Muskovit unterschiedlich ist. Wihrend das Verhalten zwischen Perthit/Muskovit proportional
verlduft, indem mit zunehmendem Perthitanteil auch der Muskovitanteil steigt, ist das Verhalten von
Orthoklas/Muskovit umgekehrt proportional (Abb. 6.21a und 6.21b). Je hoher der Orthoklasanteil steigt, desto
stirker nimmt der Muskovitanteil ab. Somit kann von einer Kopplung zwischen der Uber-/Unterbewertung
von Perthit und Muskovit gesprochen werden. Diese Aussage hat auch dann noch Bestand, wenn zusitzlich
das Verhiltnis zwischen Perthit und Orthoklas hinzugezogen wird. Dabei wird deutlich, dass das Verhalten
zwischen Perthit und Orthoklas, durch Abnahme des Orthoklases bei Zunahme des Perthits, mit der Zu- und
Abnahme des Muskovits libereinstimmt.

Die genaue Ursache fiir dieses Verhalten Perthit/Muskovit gegen Orthoklas/Muskovit konnte bislang noch
nicht gefunden werden. Eine mogliche Begriindung fiir die Korrelation zwischen Perthit und Muskovit kann
in den Positionen der spektralen Emissionsextrema gefunden werden. Beide Minerale zeigen um 9.58 - 9.64
um das intensivste Minimum und in Richtung der kiirzeren Wellenldngen befindet sich ein kleineres lokales
Maximum um 9.3 pm (Abb. 5.29 - Muskovit, Abb. 5.17a - Perthit). Fiir die beste spektrale Anpassung ist ver-
mutlich eine Kombination aus beiden Mineralen am geeignetsten, so dass der beobachtete Eindruck eines
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Abb. 6.21: a) Regressionsgeraden fiir die Differenz zwischen dem Fldchenanteilen von Muskovit und Perthit. b)
Regressionsgeraden fiir die Differenz zwischen dem Fldichenanteilen von Muskovit und Orthoklas

linearen Zusammenhangs besteht. Die Systematik beziiglich der Unterschiede zwischen Orthoklas und
Muskovit konnte bislang nicht erkldrt werden. Es gibt keine eng beieinander liegenden Spektralmerkmale
(Min. bei 9.5 pm und Max. bei 8,9 um fiir Orthoklas), die mit dem Muskovit in Verbindung gebracht werden
konnen bzw. die gegenldufig wiren. Der einzige Zusammenhang besteht in der bereits erwidhnten
Abhéngigkeit zwischen Perthit und Muskovit. Um einen repréasentativeren Eindruck iiber die spektralen
Zusammenhdnge zwischen unterschiedlich alterierten Mineralen und Gesteinen zu erhalten, miissen weiter-
fithrende Analysen durchgefiihrt werden. Diese waren jedoch nicht Gegenstand dieser Arbeit. Denkbar wire
eine hohe Anzahl von Gesteinen, unterschiedlicher aber gut bestimmter Alterationsgrade, mit dem hier vorge-
stellten Entmischungsalgorithmus zu untersuchen.

Amphibole

Die Amphibole sind neben den Feldspédten und dem Quarz die drittstirkste Mineralgruppe. Dabei ist in den
Gesteinsproben die Mg-Hornblende gegeniiber dem Edenit dominant. Der Aktinolit ist gering vertreten. Diese
Verteilung spiegelt die typische Variationsbreite in granitoiden Gesteinen wider, da beispielsweise der
Aktinolit eher ein typisches Mineral fiir metamorphe Gesteine ist. Die mittlere Flichenanteilabweichung zwi-
schen der Modellierung und dem point counting betrédgt fiir die Amphibole -0.39 %. Fiir die minimale sowie
fiir die maximale Abweichung wurden -8.42 % und 4.75 % berechnet. Es konnte, dhnlich wie beim Perthit,
keine Tendenz beziiglich einer Uber- oder Unterbewertung bestimmt werden. Einige der Amphibole sind teil-
weise geringfiigig chloritisiert bzw. teilweise in Chlorit umgewandelt. Diese Alteration, bei der oftmals nicht
das gesamte Kristall umgewandelt wurde, fiihrt zu geringeren Intensitéten in der spektralen Charakteristik des
Amphibols. Die Folge davon ist, dass es zu einer fehlerhaften Ableitung der Flidchenanteile kommt. Die
Untersuchung beziiglich eines Zusammenhangs zwischen der Unterbewertung und den Flachenanteilen der
Amphibole und des Chlorits zeigten jedoch kein systematisches Verhalten. Trotzdem kann ein
Alterationseinfluss als Ursache einer Unterbewertung nicht ausgeschlossen werden. Die Uberbewertung der
Amphibolanteile in einigen Proben ist dahingegen auf nicht alterierte Kristalle zuriickzufiihren. Amphibole
zeigen sehr intensive spektrale Merkmale. Sind die Kristalle entsprechend gut erhalten so setzen sie sich bei
der Entmischung fiir eine genauere spektrale Anpassung besser durch und fiihren zu einer Uberbewertung des
Amphibolanteils.

Pyroxene

Nur eine Probe des Mt. Timna enthielt Pyroxene. Diese wurde von dem Entmischungsansatz richtig bestimmt
und mit einer Uberbewertung von 6.56 % quantifiziert (Tab. 6.3). Zusitzlich bestimmte der Algorithmus einer
weiteren Probe einen Pyroxenanteil mit einer Uberbewertung von 1.72 %, obwohl bei der mikroskopischen
Analyse keine Pyroxene erkannt wurden. Der Anteil von 1.72 % liegt jedoch in der Fehlertoleranz des point
counting und wird nicht weiter beriicksichtigt. Aufgrund der geringen Probenmenge beziiglich der Pyroxene
kann iiber die Ableitung der Pyroxenanteile anhand der Gesteinspektren keine abschlieBende Bewertung erfol-
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gen. Um den Entmischungsalgorithmus auch auf mafische Gesteine anzuwenden, sind im Anschluss an diese
Arbeit weitere Untersuchungen diesbeziiglich notwendig.

Glimmer

Die Glimmer Muskovit und Biotit sind {iberwiegend iiberbewertet worden. Eine Einbindung von Paragonit
bzw. Phologopit wurde nicht durchgefiihrt, weil deren Spektren sehr stark denen von Muskovit bzw. Biotit
gleichen und jeweils nicht voneinander zutrennen sind (RUFF, 1998). Fiir Muskovit wurde eine mittlere
Flachenanteilabweichung von 5.83 % und fiir Biotit 2.49 % bestimmt (Tab 6.3). Die Minimalwerte betragen
-0.54 % fir Muskovit und 0.15 % fiir Biotit. Die Maximalwerte sind 14.26 % fiir Muskovit und 6.47 % fiir
Biotit. Die hohen Abweichungen des Muskovits gegeniiber dem point counting sind auf die Serizitisierung der
Feldspite zuriickzufiihren. Die feine Verteilung der Serizitschuppen in den Mineralen {ibt vermutlich einen
groferen Einfluss auf das Signal der Gesteine aus als bisher angenommen. Beziiglich des Biotits existiert eine
hohe Uberbewertung. Diese Uberbewertung fillt auf die Probe MB211, die gesondert behandelt wird. Die
restlichen Uberbewertungen sind im Bereich des allgemeinen Fehlers des point counting. Somit kann davon
ausgegangen werden, dass das Verfahren beziiglich der Ableitung des Biotitanteils gute Ergebnisse erzielt.

Chlorit

Auch fiir Chlorit wurden die Flachenanteile aller Proben liberbewertet. Die mittlere Abweichung dabei betrigt
4.58 %. Der minimale Flidchenanteil wurde mit 0.32 % berechnet. Fiir das Maximum wurde ein Flachenanteil
von 10.68 % abgeleitet. Bei zwei Proben (Mb208 und MB217) sind sehr hohe Abweichungen zwischen der
Modellierung und dem point counting aufgetreten (Tab. 6.3). Diese hohe Diskrepanz ist auf die
Chloritisierung der Amphibole und der Biotite zuriickzufiihren. Diese Chloritisierung hat einen stérkeren
Einfluss auf die spektrale Charakteristik des Gesteines und zeigt dadurch einen héheren Flachenanteil als beim
point counting. Bei den verbleibenden Proben bleibt die Abweichung im Rahmen der Fehlertoleranz des point
counting und spiegelt eine sinnvolle Ableitung des Chloritanteils wider. Wiederum ist auch in diesem Fall die
Probe MB211 Ausnahme und wird im Anschluss gesondert besprochen.

Opake und oxidische Minerale

Die Ableitung der oxidischen Minerale wie z.B. Hamatit erfolgte in sinnvollen GroBenverhéltnissen. Da nicht
genau bestimmt werden konnte, welche genauen Fe-Oxidminerale gemessen wurden, werden im weiteren
Verlauf diese Minerale allgemein als Erzminerale bezeichnet. Fiir die weitere Untersuchung ist es nicht not-
wendig, genaue Kenntnis iiber das jeweilige Erzmineral zu besitzen. Denn Hamatit oder Ilmenit bzw. andere
Erzminerale zeigen in dem betrachteten Wellenldngenbereich keine charakteristischen Spektralmerkmale. Bei
den Erzmineralen wird sowohl eine Uber- als auch eine Unterbewertung in der Flichenanteilabweichung
beobachtet. Die mittlere Abweichung betrdgt 0.15 %. Fiir das Minimum wurde eine Abweichung von -2.0 %
und fiir das Maximum ein Anteil von 3.36 % bestimmt. Bis auf die Probe MB200 liegen diese Werte im
Fehlerbreich des point counting. Das Verfahren ist somit in der Lage, die Ableitung des Erzmineralanteils mit
einer zufrieden stellenden Genauigkeit durchzufiihren. Die etwas hohere Bewertung des Erzanteils der Probe
MB200 kann auf einige inhomogene Bereiche innerhalb des Diinnschliffes zuriickgefiihrt werden. Dieser
Schliff zeigt vereinzelt kleine Nester von Erzmineralen, die vermutlich einen groferen Einfluss auf das
Gesteinsspektrum ausiiben.

Olivin und Serpentin

Olivin und Serpentin sind nur in einer Probe (MB212) prasent. Die Modellierung bewertete mit 13.42 % den
Olivin deutlich geringer, als es durch das point counting bestimmt wurde (Tab 6.3). Serpentin wurde gar nicht
von dem Algorithmus zur spektralen Anpassung verwendet und wurde dadurch mit -13 % unterbewertet.
Angaben fiir die Extremwerte konnen nicht gegeben werden. Die Olivinkristalle sind teilweise stark zerbro-
chen und entlang der Risse vereinzelt serpentinisiert. Obwohl die blackbody-Komponente Einfliisse von
Rissen minimieren sollte, wird die Unterbewertung des Olivin auf den Zustand der Kristalle zuriickgefiihrt.
Auch die spektrale Kombination aus Pyroxen, Amphibol und Chlorit kann einen Einfluss auf die
Unterbewertung des Olivins ausiiben. Die Unterbewertung des Serpentin bzw. dessen Nicht-Einsetzen bei der
Entmischung kann auf die spektrale Ahnlichkeit mit dem Muskovitspektren zuriickzufiihren sein. Die Uber-
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bewertung des Muskovits innerhalb dieser Probe entspricht annédhernd der Unterbewertung des Serpentins.
Beide Mineralspektren zeigen ein sehr ausgepriagtes Emissionsminimum bei 9.6 um (Abb. 5.29). Vermutlich
ist ein besseres Ergebnis moglich, wenn statt des Serpentinspektrums das des Muskovits in Kombination mit
den anderen Spektren eingesetzt wird. Aufgrund der unzureichenden Probenmenge an mafischen und ultra-
mafischen Mineralen und Gesteinen, miissen die hier aufgestellten Vermutungen in weiterfithrenden Arbeiten
untersucht werden, um das Verstdndnis {liber das spektrale Verhalten, speziell fiir olivin- und serpentinreiche
Gesteine, zu verbessern.

Akzessorien

Akzessorien, wie zum Beispiel Apatit, Titanit, Epidot oder Zirkon, wurden nicht in die Modellierung mit ein-
gebunden. Bei der mikroskopischen Analyse wurde deutlich, dass deren Anteile und KristallgroBen zu gering
waren, als dass eine signifikante Beeinflussung der spektralen Gesteinscharakteristik zu erwarten wire.

Probe MB211

Abschliefend an die Diskussion der einzelnen Mineralgruppen wird die bei dem Entmischungsergebnis
abweichende Probe MB211 beschrieben. Nach BEYTH ET AL. (1994) wird sie dem porphyrischen Granit zuge-
ordnet. Die dieser Arbeit vorliegende Probe weist jedoch keine Porphyroblasten auf, so dass in dieser Arbeit
im Weiteren von einem Granit gesprochen wird. Bei der spektralen Entmischung dieser Probe konnte keine
zufrieden stellende mineralogische Zusammensetzung abgeleitet werden. Die beste spektrale Anpassung
ergab sich aus der Zusammensetzung eines Tonalits mit einem Flichenanteil fiir die Alkalifeldspéte von
2.3 %. Diese starke Abweichung zwischen dem abgeleiteten Mineralbestand und dem point counting von
Granit zu Tonalit ist auf das Gesteinsspektrum zuriickzufiihren (Abb. 6.1). Es zeigt keine Spektralmerkmale,
die auf einen entsprechend hohen Alkalifeldspatanteil schlieBen lassen. Ein Merkmal diesbeziiglich wire bei-
spielsweise ein Emissionsmaximum bei 9.0 pm. Stattdessen ist ein breites intensives Emissionsminimum um
9.0 um zu erkennen. Dieses breite Minimum lésst sich aus der Kombination von Quarz-, Albit-, Oligoklas-,
und Labradoritspektren bilden. Eine Ursache fiir das Fehlen der Alkalifeldspatmerkmale konnte bislang nicht
gefunden werden. Die point counting Analyse zeigt, dass als Alkalifeldspat Orthoklas und Perthit in der Probe
mit einem Anteil von ca. 25 % présent sind. Eine mogliche Erkldrung wire, dass nicht der gleiche Bereich des
Diinnschliffs gemessen und gezdhlt wurde. Ein weiterer Einflussfaktor konnte die Rasterweite bei der
Spektralmessung des Schliffes sein. Mit den 1225 Punkten ist moglicherweise die Rasterweite zu eng gewéhlt
worden, so dass eine Uberbewertung der Plagioklas und der Quarzkristalle erfolgte. Eine direktional-hemi-
sphdrische Messung mit der Integrationskugel zeigte eine dhnliche spektrale Charakteristik dieser Probe. Die
spektralen Merkmale befanden sich an den gleichen Positionen. Nur die Intensitdt, wie in Kapitel 6.2.2
beschrieben, war geringer. Eine Losung fiir dieses Problem wurde nicht gefunden und bedarf weiterer
Untersuchungen.

6.6.3.2 Diskussion des Modalbestands

Die Ableitung des Modalbestands wurde erfolgreich auf Grundlage der modellierten und normierten
Mineralzusammensetzungen fiir sieben von neun Proben durchgefiihrt. Fiir den Alkalifeldspat wurde eine
mittlere Abweichung zwischen Modellierung und point counting von 0.2 %, fiir Quarz -1.63 % und fiir
Plagioklas 1.41 % bestimmt (Tab. 6.4). Die minimale und maximale Abweichung zwischen der Modellierung
und dem point counting Modalbestand betrigt fiir den Alkalifeldspat -5 und 6 %, Quarz -4 und 1.7 % und fiir
Plagioklas -2.3 und 4.5 %. Mit Ausnahme der Probe MB211 konnte damit gezeigt werden, dass sich die
Abweichungen in einem Bereich von + 6 % bewegen und somit eine sinnvolle Ableitung des Modalbestands
zur Klassifizierung der Gesteine anhand ihrer spektralen Charakteristik moglich ist. Griinde fiir
Abweichungen zwischen Modellierung und point counting wurden bereits zuvor bei der Diskussion der ein-
zelnen Mineralkomponenten beschrieben. Die mittels der Modellierung abgeleiteten Mineralanteile zur
Gesteinsklassifizierung sind trotz der Uber- oder Unterbewertung in ihrer Relation zueinander konstant, so
dass eine Ableitung des Modalbestands durchgefithrt werden kann. Auch im Fall der
Modalbestandsbestimmung bildet die Probe Mb211 eine Ausnahme. Sie zeigt Abweichungen > 20 % zwi-
schen Alkalifeldspat und Plagioklas. Dies ist auf die nicht erfolgreiche spektrale Entmischung und die dazu
bereits beschriebenen Probleme zuriickzufiihren. Die Probe MB212 zeigt ebenfalls eine grole Abweichung
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zwischen dem modellierten und gezéhlten Modalbestand. Sowohl fiir den Pyroxen- (+21.2 %) als auch fiir den
Plagioklasanteil (+6 %) wurde eine deutliche Uberbewertung und fiir den Olivin eine Unterbewertung von -
27 % bestimmt. Im Gegensatz zu den anderen Proben ist in diesem Fall kein systematisches Verhalten zwi-
schen den Mineralanteilen zur Gesteinsklassifizierung beziiglich einer Uber- und Unterbewertung zu beobach-
ten. Ob sich dieses Verhalten allgemein auf die mafischen und ultramafischen Gesteine bezieht oder ob es sich

Tabelle 6.4: Differenz zwischen modell- und
point counting-abgeleiteter Modalbestéinde
der Mt. Timna Proben (ohne MB211)

Ak | Qz | Plg
Mb200, 1,21| 1,69, 0,58
Mb206| -1,22| -1,10, 2,13
Mb208| -5,12| 0,66 4,46
Mb214| 6,22 -3,89 -2,28
Mb216| 0,20| 4,00, 3,80
mb217| 3,66| -3,06| -0,75
Mb218| -3,59| 1,70, 1,90
mean, 0,19 -1,63| 1,41

min| -5,12| -4,00| -2,28
max, 6,22| 1,70 4,46

® Modell

® point counting

Gabbro

Abb. 6.22: Modellabgeleiteter Modalbestand der granitoiden Mt. Timna Proben dargestellt im oberen
Dreieck des QAPF Diagramms zur Klassifizierung magmatischer Gesteine (LE MAITRE, 1989)
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nur bei dieser Probe so verhilt, konnte nicht weiter untersucht werden. Um dariiber eine Aussage treffen zu
konnen, miissen weitere Entmischungsanalysen mit einem hoheren Anteil an mafischen und ultramafischen
Gesteinen durchgefiihrt werden. Die abgeleiteten Modalbesténde fiir die granitoiden Proben des Mt. Timna
sind in dem oberen Ternérsystem des QAPF Diagramms dargestellt (Abb. 6.22), wéhrend der Modalbestand
der Probe Mb212 in dem Ternérsystem flir mafische Gesteine abgebildet ist (Abb. 6.23).

Plg Plg

® Modell

® point counting

Abb. 6.23: Modellabgeleiteter Modalbestand der mafischen Mt. Timna Probe dargestellt im
Terndrsystem zur Klassifizierung mafischer Gesteine (LE MAITRE, 1989)

7 Schlussfolgerung und Ausblick

Ziel der Arbeit war die Quantifizierung der mineralogischen Zusammensetzungen und Modalbestinde mag-
matischer Gesteine mittels TIR-Spektren am Beispiel des Mt. Timna, Siidisrael. Um dieses Ziel zu erreichen,
wurde die Arbeit in zwei Themenblocke unterteilt. Der erste Block umfasste eine spektrale Analyse silikati-
scher Minerale, der zweite die Ableitung der mineralogischen Zusammensetzung und Bestimmung der
Modalbestinde magmatischer Gesteine.

Die Mineralspektren wurden an Diinnschliffen mit einem TIR Mikroskop bestimmt. Der Vorteil ist, dass die
gemessenen Minerale punktgenau sowohl spektral als auch chemisch erfasst werden konnen. Die spektrale
Mineralanalyse zeigte, dass silikatische Minerale anhand ihrer spektralen Signatur erfolgreich identifiziert und
quantifiziert werden konnten. Dabei erméglichte die neu entwickelte Analysemethode, auch bei einer hohen
Variation der Mineralspektren, die Extraktion von signifikanten Spektralmerkmalen, die auf die chemischen
Bestandteile bzw. Mischkristallzusammensetzungen zuriickzufithren sind. Fiir Plagioklase, Pyroxene und
Olivine konnten Mischkristallanteile anhand signifikanter Spektralmerkmale mit Korrelationskoeftizienten
zwischen 0.8 und 0.9 bestimmt werden. Somit ist demonstriert, dass spektrale Analysen von silikatischen
Mineralen mittels mikroskopischer Messungen in ihrem Kristallverband (Diinnschliff) vergleichbare
Ergebnisse wie bei den Mineraluntersuchungen auf Pulverbasis liefern. Dies gilt aber nicht fiir alle analysier-
ten Minerale. Fiir Amphibole und Alkalifeldspite konnten keine zufrieden stellenden Ergebnisse erzielt wer-
den. Als mogliche Ursache sind zu hohe Variationen innerhalb der spektralen Charakteristik dieser Minerale
bei zu geringer chemisch-mineralogischer Vielfalt anzufiihren. In diesem Zusammenhang sind folgende wei-
terfiihrende Untersuchungen notwendig:

* Spektralanalysen mit hoherer Anzahl an Mineralen und Variationen
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* umfangreiche Untersuchung iiber den Einfluss von Alterationen auf das spektrale Signal.

Die Gesteinsanalyse erfolgte mit Hilfe der Einzelmineralspektren. Da die Erfassung der Mineral- und
Gesteinsspektren mit zwei unterschiedlichen Messoptiken (TIR-Mikroskop und Integrationskugel) durchge-
fiihrt wurde, war eine Analyse iiber die auftretenden Intensitdtsunterschiede dieser Spektren notwendig. Diese
Unterschiede zeigten jedoch keinen systematischen Zusammenhang. Entsprechend war keine Korrektur mog-
lich, die jedoch Voraussetzung fiir eine sinnvolle spektrale Entmischung mit Spektren unterschiedlicher Geréte
ist. Als Alternative wurde deswegen auf die Verwendung der Intergrationskugelmessungen verzichtet und die
Gesteinsspektren mittels eines Punktrasters aus 1225 Mikroskopmessungen pro Schliff gemittelt.

In einer Voruntersuchung zur Gesteinsklassifizierung wurde das Potential der Reststrahlenbande untersucht.
Es zeigte sich, dass iiber die Position des ,absoluten Emissionsminimums® der Reststrahlenbande eine
Klassifizierung von sauer bis ultrabasisch moglich ist. Fiir eine Klassifizierung nach dem QAPF-Diagramm
konnten damit aber keine Informationen beziiglich der Mineralzusammensetzung gewonnen werden.
Deswegen wurde zur Ableitung der mineralogischen Zusammensetzung ein modellbasiertes spektrales
Entmischungsverfahren entwickelt. Dieses Verfahren hat den Vorteil gegeniiber Standardverfahren, dass keine
negativen Mineralanteile fiir eine spektrale Gesteinsmodellierung berechnet werden. Es besteht aus vordefi-
nierten Mineralspektren, einem non negative least square Algorithmus und einer blackbody-Korrektur. Bis auf
zweil Proben wurde mit diesem spektralen Analyseverfahren die mineralogische Zusammensetzung der
Gesteine, trotz der geringen Probenmenge, zufrieden stellend abgeleitet. Auf der Basis dieser
Mineralzusammensetzung wurden die Modalbestdnde mit guten Ergebnissen von + 6 % bestimmt, obwohl
einzelne Mineralanteile hohere Variationen gegeniiber den Referenzdaten aufwiesen. Dies ist vermutlich
darauf zurilickzufiihren, dass sich die Anteile der Minerale zur Bestimmung des Modalbestands relativ stabil
zueinander verhalten. Fiir die zwei Proben (MB211 und MB212) mit nicht zufrieden stellenden Ergebnissen
ergaben sich Fehlanteile von bis zu 20 %.

Diese Analysen wurden an Diinnschliffen (relativ frische, gleichméBige Oberflachen) durchgefiihrt. Fiir fern-
erkundungsbezogene Spektralauswertungen sind weiterfiihrende Untersuchungen notwendig. Diese sollten
beinhalten:

* Untersuchungen der Einfliisse von Krusten, Verwitterungsoberflichen und Oberflachen-
rauhigkeiten auf das spektrale Verhalten. Dies ist ein sehr wichtiger Aspekt fiir die angewand-
te Fernerkundung, da ihr Einsatz hdufig fiir Oberflachenkartierungen in ariden Gebieten
erfolgt und dort z.B. Krustenbildungen weit verbreitete Phinomene sind.

* Untersuchungen der Einfliisse von Feuchtigkeit auf das spektrale Signal. In der Natur treten
Oberfldachen oftmals als Schutt oder Lockermaterial auf und konnen einen gewissen Anteil an
Wasser speichern.

* Ubertragung der entwickelten Modelle auf weitere magmatische Gesteinsproben, da der hier
verwendete Datensatz noch keine statistische Sicherheit bietet.

Mit den hier préisentierten Ergebnissen wird deutlich, dass das TIR ein hohes Potential zur Identifizierung und
Quantifizierung von chemischen Zusammensetzungen bzw. Mischkristallzusammensetzungen silikatischer
Minerale und damit auch zur Bestimmung mineralogischer Zusammensetzungen magmatischer Gesteine
besitzt. Es wurden Verfahren entwickelt, die in der Fernerkundung sowohl fiir die Auswertung hyperspektra-
ler Thermaldaten als auch fiir eine einfache Laboranalyse zur spektralen Klassifizierung magmatischer
Gesteine genutzt werden kann. Es werden somit wichtige mineralogisch-geologische Informationen bereitge-
stellt, die hilfreich fiir die Entwicklung von Strategien zur Bilddatenauswertung sind. In diesem
Zusammenhang muss jedoch darauf hingewiesen werden, dass die Fernerkundung mit dem heutigen Stand der
Technik die Genauigkeit von traditionellen Analysemethoden an Gesteinsproben nicht erreicht, aber dafiir
eine breite Synopsis bietet.
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Die in dieser Arbeit gewonnenen Ergebnisse miissen fiir den zukiinftigen operationellen Einsatz in der
Fernerkundung auf hyperspektrale Thermaldaten tiibertragen werden. Dies umfasst zum einen eine
Modifikation der Analysemethoden hinsichtlich der geringeren spektralen Auflésung von
Fernerkundungssensoren. Dazu wurden bereits erste Simulationen durchgefiihrt. Sie zeigen, dass die entschei-
denden Merkmale von granitoiden Gesteinen mit einer ausreichenden Qualitét erhalten bleiben. Zum anderen
ist die Einbindung moglicher Korrekturfunktionen wie z.B. zur Kompensierung der Einfllisse von
Oberflichenkrusten und -belégen auf das spektrale Verhalten von Gesteinen notwendig. Bei einer erfolgrei-
chen Modifizierung der Methoden ist eine Ableitung mineralogischer Zusammensetzungen von Oberfldchen
und die Bestimmung von Modalbestinden magmatischer Gesteine mittels hyperspektraler thermaler
Fernerkundungsdaten moglich.



Seite 102 8 Literaturverzeichnis

8 Literaturverzeichnis

Adams, J.B., 1974, Visible and near infrared diffuse reflectance spectra of pyroxenes as applied to remote sen-
sing of solid objects in the solar system. J. Geophys. Res., 79, S. 4829-4836.

Adams, J.B., 1975, Interpretation of reflectance spectra of pyroxenes and other rock-forming minerals, Infra-
red and raman spectroscopy of lunar and Terrestrial Minerals. Academic Press, New York.

Adler, H.H., und Kerr, P.F., 1962, Infrared study of aragonite and calcite, Am. Mineral., Vol. 47, S. 700-717.

Aines, R.D. und Rossman, G.R., 1984, Water in Minerals? A Peak in the Infrared, J. Geophys. Res., Vol. 89,
No. B6: S. 4059-4071.

Aronson, J.R. und Emslie, A.G,, 1973, Spectral Reflectance and Emittance of Particulate Material, 2,
Applications and Results, Applied Optics, Vol. 12, No. 11, S. 2573-2584.

ASU, 2003, Arizona State University spectral library, http://emma.la.asu.edu/speclib/.

Baltes, A.P., 1976, On the validity of Kirchhoff’s law of heat radiation for a body in a non-equilbrium envi-
ronment, in Wolf, E. (ed.), Progress in Optics 1., Elsevier, S. 3-25.

Bancroft, GM., und Burns, R.G., 1967, Interpretation of the elctronic spectra of pyroxenes, Am. Mineral., 52,
S. 1278-1287.

Bandfield, J.L., Christensen, P.R. und Smith M.D., 2000, Spectral data set factor analysis and end-member
recovery: Application to analysis of martian atmospheric particulates, J. Geophys. Res., Vol. 105, No.
E4, S. 9573-9587.

Bartholomew, M.J., Kahle, A.B., und Hoover, G., 1989, Infrared spectroscopy (2.3-20 um) for the geological
interpretation of remotely-sensed multispectral thermal infrared data, Int. J. Remote Sensing, Vol. 10,
S. 529-544.

Bartov, Y., 1974, The Structural and paleogeographical study of the central Sinai faults and domes: Ph.D. the-
sis, The hebrew university of Jerusalem, 143 Seiten.

Bartov, Y. und Arad, V., 1989, Arava and Elat Region; Bibliography of Geological Research, Isr. Geol. Surv.,
Rep. GSI/15/89, 91 Seiten.

Bartura, Y., 1966, Type sections of Paleozoic formations in the Timna area: Isr. Geol. Surv. Stratigr. Sect., S.
3:12.

Bentor, Y.K., 1985, The crustal evolution of the Arabian Nubian Massif with special reference to the Sinai
Peninsula, Precambrian Res., 28: S. 1-70.

Beyth,M., 1987, The Precambrian magmatic rocks of Timna Valley, Southern Israel, Precambrian Res., 36: S.
21-38.

Beyth,M., Stern, R.J., Altherr, R., und Kroner, A., 1994. The Late Precambrian Timna igneous complex,
Southern Israel: Evidence for comagmatic-type sanukitoid monzodiorite and alkali granite magma,
Lithos, 31: S. 103-124.

Blaha, J.I., und Rosasco, G.J., 1978, Raman microprobe spectra of individual microcrystals and fibers of talc,
tremolite, and related silicate minerals, Anal. Chem. 50, S. 892-896.

Bowen, N.L., 1928, The Evolution of the Igneous Rocks, New Jersey, Princeton University Press, 334 Seiten.

Burns, R.G., 1970a, Mineralogical applications of crystal field theory, Cambridge University Press.

Burns, R.G., 1970b,Crystal field spctra and evidence of cation ordering in olivin minerals, Amer. Mineral. Vol.
55, S. 1608-1632.

Burns, R.G. und Huggins, F.E., 1972, cation determinative curves for Mg-Fe-Mn olivines from vibrational
spectra, Amer. Mineral. Vol. 57, S. 967-985.

Cameron, M., und Papike, J.J., 1981, Structural and chemical variations in pyroxenes, American.
Mineralogist, Vol. 66, S. 1 - 50.

Christensen, P.R., Bandfield, J.L., Hamilton, V.E., Howard, D.A., Lane, M.D., Piatek, J.L., Ruff, S.W. and
Stefanov, W.L., 2000, A thermal emission spectral library of rock forming minerals, J. Geophys. Rs.,
105, S. 9735-9739.

Christensen, P.R. und Harrison, S.T., 1993, Thermal Infrared Emission Spectroscopy of natural Surfaces:
Application to Desert Varnish Coatings on Rocks, J. Geophys. Res., Vol. 98, No.B11, S. 19819-19834

Clark, R.N. und Roush, T.L., 1984, Quantitative analysis technique for remote sensing applications, J.
Geophys. Res., Vol. 89, B7, S. 6329-6340.



8 Literaturverzeichnis Seite 103

Clark, R.N. und Swayze, A.J.GG.A., 1990, Material absorption band depth mapping of imaging spectrometer
data using the complete band shape material absorption band depth mapping of imaging spectrometer
data using the complete band shape last-squares algorithm simultaneously fit to multiple spectral featu-
res from multiple materials, In Proceedings of the third Airborne Visible/Infrared Imaging Spectrometer
(AVIRIS) Workshop, S. 2-3, JPL, JPL Publication 90-45.

Cloutis, E.A. und Gaffey, M.J., 1991, Pyroxene spectroscopy revisited: Spectral-compositional correlations
and relationship to geothermonetry, J. Geophys. Res., 96, S. 22809-22826.

Cloutis, E.A., 1997, Manganese-rich olivines: identification from spectral reflectance properties, J. Geophys.
Res., Vol. 102, No.E11, S. 25575-25580.

Conel, J.E., 1969, Infrared Emissivities of Silicates: experimental Results and a Cloudy Atmosphere Model of
Spectral Emission from Condensed Particulate Mediums, J. Geophys. Res., Vol. 74, No. 6: S. 1614-
1634.

Crowley, J.K., 1991, Visible and near-infrared (0.4 - 2.5 um) reflectance spectra of playa evaporites minerals
. J. Geophys. Res., Vol. 96, No. B10, S. 16231-16240

Crowley, J.K. und Hook, S.J., 1996, Mapping playa evaporite minerals and associated sediments in Death
Valley, California, with multispectral thermal infrared images, J. Geophys. Res., Vol. 101, No. B1, S.
643-660.

Duke, D.A. und Stephens, J.D., 1964, Infrared investigation of the olivine groupe minerals, Amer. Mineral.,
vol. 49, S. 1388-1406.

Dury, S.A., 1993, Image Interpretation in Geology,Chapman and Hall, 283 Seiten.

Eastes, J.W., 1989, Spectral properties of halite-rich mineral mixtures: implications for middle infrared remo-
te sensing of highly saline environments, Remote Sens. Environ., Vol. 27, S. 289-304.

Estep, P.A., 1972, Infrared spectra of lunar, meteoric and terrestrial pyroxenes, Geol. Soc. Am. Abstr.
Programs, 4, S. 500.

Evans, B.J., Ghose, S., und Hafner, S., 1967, Hyperfine splitting of 57 Fe and Mg-Fe oder-disoder in ortho-
pyroxene (MgSi03-FeSiO3 solid solution), J. Geol., 75, S. 306-322.

Farmer, V., 1974, The Infrared Spektra of Minerals, Mineralogical Society, London

Feely, K.C. und Christensen, P.R., 1999, Quantitative compositionale analysis using thermal emission spect-
roscopy: Application to igneous and metamorphic rocks, J. Geophys. Res., Vol.104, E10, S. 24195-
24210.

Fuller, M.P. und Griffiths, P.R., 1978, Diffuse Reflectance Measurements by Infrared Fourier Transform
Spectrometry, Analytical Chemistry, Vol. 50, No. 13, S. 60-68.

Gaffey, S.J., Mc Fadden, L.A., Nash, D., und Pieters, C.M., 1993, Ultraviolet, visible, and near-infrared
reflectance spectroscopy: Laboratory spectra of geologic materials, In Remote geochemical analysis.
eds. C.M. Pieters und P. Englert, Cambridge University Press, S. 43-77.

Garfunkel, Z., 1970, The tectonics of the western southern Arava; a contribution to the understanding of rif-
ting, Ph.D. thesis, The Hebrew university, Jerusalem (in Hebrew, English abstract), 204 Seiten.
Garfunkel, Z., 1981, Internal structure of the Dead Sea leaky transform (rift) in relation to plate kinematics:

Tectonophysics, 80: S. 81-108. General Geol. Mission, 1961-63.

Gaskell, P.H., 1967, The Vibrational spectra os silictaes, I, Phys. Chem. Glasses, 8, S. 69-80.

Geerken, R., 1991, Informationspotential von spektral Hochauflosenden Fernerkundungsdaten fiir die
Identifizierung von Mineralen und Gesteinen, Laborversuche und Anwendungsbeispiele in der
Geologie, Doktorarbeit, Universitit Karlsruhe, Deutschland, 132 Seiten.

Glagolew, A.A:, 1934, Quantitative analysis with the microscope by the point method, Eng. Min. Journ., 135,
S. 339-340.

Goldman, D.S. und Rossman, GR., 1979, Determination of quantitative cation distribution in orthopyroxenes
from elcetronic absorption spectra, Phys. Chem. Min., 4, S. 43-53.

Giinzler, H., und Heise, H.M., 1996, IR-Spektroskopie: Eine Einfithrung, 3. Auflage, VCH Verl.-Ges., 397
Seiten.

Hamilton, V.E., 2000, Thermal infrared emission spectrosopy of the pyroxee minerals series, J. Geophys. Res.,
Vol.105, E4, S. 9701-9716.



Seite 104 8 Literaturverzeichnis

Hamilton, V.E. und Christensen, P.R., 2000, Determining the modal mineralogy of mafic and ultramafic igne-
ous rocks using thermal emission spectroscopy, J. Geophys. Res., Vol.105, E4, S. 9717-9733

Hamilton, V.E., Christensen, P.R. und McSween Jr, H.Y., 1997, Determination of Martian meteorite litholo-
gies and mineralogies using vibrational spectroscopy, J. Geophys. Res., Vol.102, E11, S. 25593-25603.

Harris, D.C., und Bertolucci, M.D., 1989, Symmetry and Spectroscopy, Dover Publications, 550 Seiten.

Harsanyi, J.C. und Chang, C.I., 1994, Hyperspectral image classification and dimensionality reduction: An
orthogonal subspace projection approach, IEEE Trans. on Geoscience and Remot. Sens., Vol 32, No. 4,
S. 779-785.

Hapke, B., 1993, Theory of reflectance and emittance spectroscopy, Topics in Remote in Remote Sensing,
Cambridge University Press 455 Seiten.

Hook, S.J., Karlstrom, K.E.; Miller, C.F. und McCaffrey, K.J.W., 1994, Mapping the Piute Mountains,
California, with thermal infrared multispectral scanner (TIMS) images, J. Geophys. Res., Vol. 99, B8,
S. 15605-15622.

Hunt, GR., und Logan, L.M., 1972, Variation of Single Particle Mid-Infrared Emission Spectcrum with
Particle Size, Applied Optics, Vol. 11, No. 1. S. 142-147.

Hunt, G., 1977, Spectral signatures of particulate minerals in the visible and near infrared, Geophysics, 42:S.
501-513

Hunt, GR. und Salisbury, J.W., 1970a, Visible and near-infrared spectra of minerals and rocks I. Silicate
Minerals, Modern Geology, Vol 1: S. 238-300

Hunt, GR. und Salisbury, J.W., 1970b, Visible and near-infrared spectra of minerals and rocks XI.
Sedimentary rocks, Modern Geology, Vol 5: S. 211-217

Hunt, G.R. und Salisbury, J.W., 1971, Visible and near-infrared spectra of minerals and rocks II. Carbonates
Modern Geology, Vol 2: S. 23-30

Hunt, GR., Salisburuy, J.W. und Lenhoff, C.J., 1973, Visible and Near Infrared Spectra of Minerals and
Rocks: VI Additional Silicates, Modern Geology, Vol. 4, S. 85-106.

Hunt, GR., 1979, Near-infrared (1.3-2.4 um) spectra of alteration minerals, Potential for use in remote sen-
sing, Geophysics, Vol 4, No. 12: S. 1974-1986

Hunt, GR., und Vincent, R.K., 1968, The Behavior of spectral features in the infrared emission from particu-
late Surface of various grain sizes, J. Geophys. Res., Vol. 73, No. 18, S. 6039-6046.

Hunt, GR., 1980, Electromagnetic radiation: The communication link in remote sensing, In: Siegal, B.S. und
Gillesspie, A.R. (eds.), Remote Sensing in Geology, John Wiley, New York, S. 5-45.

liishi, K., Tomisaka, T., Kato, T., und Umegaki, Y., 1971, Isomorphous substitution and infrared and far infra-
red spectra of the feldspar group, N. Jb. Miner. Ab., Vol. 115, S. 98-119.

Karcz, 1., Weiler, Y. und Key, C.A., 1971, Lithology and environment of deposition of the Amudei Shelomo
sandstone/N.S.P./ in Nahal Shani, Elat: Isr. J. Earth Sci. 20: S. 119-124.

Kaufmann, H., 1991, Strategien zur digitalen Verarbeitung undAuswertung multi- (TM) bis hyperspektraler
(GER) Scanner-Daten fiir die<Lagerstéttenexploration, Habilitationsschrift, Universitit Karlsruhe,
Deutschland, 117 Seite.

Kimberly, C.F. und Christensen, P.R., 1999, Quantitative compositional analysis using thermal emission spect-
roscopy: Application to igneous and metamorphic rocks. J. Geophys. Res., Vol. 104, No. E10, S. 24195-
24210.

King T.V.V. und Ridley, W.1., 1987, Relation of the Spectroscopic Reflectance of olivine to Mineral Chemistry
and Some Remote Sensing Implications, J. Geophys. Res., Vol. 92, No. B11, S. 11457-11469.

Klein, C. und Hurlbut Jr., C.S., 1993, Manual of Mineralogy, 21st ed., John Wiley, New York, 681 Seiten.

Kortiim, G., Braun, W., Herzog, G., 1963, Prinzip und Messmethodik der diffusen, Reflexionsspektroskopie,
Abgewandte Chemie, Vol. 75, No. 14, S. 653-661.

Kriiger, G., 1999, Quantitative Analyse mitteldeutscher Braunkohlenabraumkippen mit reflexionsspektrome-
trischen Methoden (0.4 - 2.5 um), Dissertation, STR99/05, GFZ Potsdam, 119 Seiten.

Kukovskii, E.G. und Litvin, A.L., 1970, Infrared spectra of amphiboles, in: Konst. Svoistva. Mineral. 4, S. 81-
85.

Lane, M.D. und Christensen, P.R., 1997, Thermal infrared emission spectroscopy of anhydrous carbonates, J.
Geophys.Res., Vol. 102, No. E11, S. 25581-25592.



8 Literaturverzeichnis Seite 105

Laves, F. und Hafner, S., 1956, Ordnung/Unordnung und ultraabsorption I. (Al, Si)-Verteilung in Feldspéten,
Zeit. Krist., Vol 108, S. 52-63.

Lawson, C.L. und Hanson, R.J., 1974, Solving least square problems, Prentico.-Hall, Inc., Englewoods CIiff,
New Jersey.

Lazarev, A.N. und Tenisheva, 1961a, The vibrational spectra of silicates, II, Infrared absorption spectra of sili-
cates and germanates with chain anions, Opt. Spectrom., 10, S. 37-40.

Leake, B.E., Woolley, A.R., Arps, C.E.S., Birch, W.D., Gilbert M.C., Grice, J.D,. Hawthorne, F.C., Kato, A.,
Kisch, H.J., Krivovichev, V.G., Linthout, K., Laird, J., Mandarino, J.A., Maresch, W.V., Nickel, E.H.,
Rock, N.M.S., Schumacher, J.C., Smith, D.C., Stephenson, N.C.N., Ungaretti, L., Whittaker, E.J.W. und
Youzhi, G, 1997, Nomenclature of amphiboles: report of the Subcommittee on Amphiboles of the
International Mineralogical Association, Commission on New Minerals and Minerals Names, Amer.
Mineral. V82, S. 1019-1037.

Le Maitre, R.W., 1989, A classification of igneous rocks and glossary of terms, Blackwell Oxford, 193 Seiten.

Lyon, R.J.P., 1959, Tuddenham, W.M. und Thompson, C.S., 1959, Qunatitative mineralogy in 30 minutes,
Econ. Geol., Vol 54, S. 1047-1055.

Lyon, R.J.P., 1962, Evaluation of infrared spectrophotometry for compositional analysis of lunar and planeta-
ry soils, Stanford Research Institute Report, Project No. PSU-3943, 139 Seiten

Lyon, R.J.P., 1964, Evaluation of infrared spectrophotometrie of compositional analysis of lunar and planeta-
ry soils, 2, Rough and powered surfaces, Final Rep., NASA Contact Rep., NaSr-49(04), 175 Seiten.

Lyon, R.J.P., 1965, Analysis of rocks by spectral infrared emission (8 to 25 microns), Econ. Geol., 60, S. 715
- 736.

Matthes, S., 1993, Mineralogie, Springer Verlag, Berlin, 461 Seiten.

Moersch, J.E. und Christensen, P.R., 1995, Thermal emission from particulate surfaces: A comparison of scat-
tering models with measured spectra, J. Geophys. Res., Vol. 100, No. E4, S. 7465-747.

Morimoto, N., Fabries, J., Ferguson, A.K., Ginzburg, 1.V., Ross, M., Seifert, F.A., Zussman, J., Aoki, K. und
Gottardi, G., 1988, Nomenclature of pyroxenes, Amer. Mineral., Vol. 73, S. 1123-1133.

Mossman, D.J. und Pawson, D.J., 1976, X-ray and optical characterization of the forsterite-fayalite, tephroite
series with comments on knebelite from Bluebell Mine, British Columbia, Canadian Mineral., Vol. 14,
S. 479-486.

Miiller, G. und Raith, M., 1987, Methoden der Diinnschliffmikroskopie, Clausthaler Tektonische Heft, 14,
Ellen Pilger Verlag, 152 Seiten.

Nash, D.B., 1986, Mid-infrared reflectance spectra (2.3-22um) of Sulfur, Gold, KBr, MgO and Halon, Appl.
Optics, Vol. 25, S. 2427-2433.

Nash, D.B., und Salisbury, J.W., 1991, Infrared reflectance spectra (2.2 - 15 um) of plagioclase feldspars,
Geophys. Res. Let., 18, S. 1151-1154.

Nicodemus, F.E., (1986), Directional Reflectance and Emissivity of an Opaque Surface, Applied Optics, Vol.
4, No. 7, S. 767 - 773.

Pieters, C.M., und Englert, P.A.J., 1993, Remote geochemical analysis, Elemental and mineralogical compo-
sition, Cambridge University Press, cambridge New York Melbourne, 594 Seiten.

PerkinElmer Instruments, Reports, D-63110 Rodgau

Papike, J.J., Cameron, K.L. und Baldwin K., 1974, Amphiboles and pyroxenes: Characterization of other than
quadrilateral components and estimates of ferric iron from microprobe data, geol. Soc. Am. Abstr.
Programs, 6, S. 1053-1054.

Quennell, A.M., 1959, Tectoincs of the Dead Sea rift: Int. Geol. Congr. 20th, Mexico, 1956 -- Assoc. Surv.
Geol- Afr., S. 385-405.

Ramsey, M.S., und Christensen, P.R., 1998, Mineral abundance determination: Quantitative deconvolution of
thermal emission spectra, J.Geophys. Res., Vol. 103, No. B1, S. 577-596.

Reinhickel, G., 1999, Quantitative Analyse von Braunkohlenabraumkippen mit laborspektroskopischen
Infrarot-Messungen (2.5-14 pm) und Fernerkundungsdaten (DAIS 7915/ASTER), Dissertation,
STR99/06, GFZ Potsdam, 175 Seciten.



Seite 106 8 Literaturverzeichnis

Resmini, R.G., Kappus, M.E., Aldrich, W.S., Harsanyi, J.C. und Anderson M., 1997, Mineral mapping with
hyperspectral digital imagery collection experiment (HYDICE) sensor data at Cuprite, Int. J. of Remote
Sens., Vol. 18, No. 7, S. 1553-1570.

Ribbe, P.H., 1983, Chemistry, Structure and Nomenclature of Feldspars, in Feldspar Mineralogy, 1-19pp.,
Reviews in Mineralogy, 2, edited by P.H. ribbe, Mineralogical Society of America, Washington, D.C.

Rossman, GR., 1974, Lavender Kade: The optical spectrum of Fe3+ and Fe2+-Fe3+ intervalence charge
transfer in jadeite from Burma, Am. Mineral., 59, S. 868-870.

Rosler, H.J, 1991, Lehrbuch der Mineralogie, 5. Auflage, Deutscher Verlag fiir Grundstoffindustrie, Leipzig,
848 Seiten.

RSI (2002): ENVI Users’s Guide, Version 3.6, Boulder.

Ruff, S.W., 1998, Quantitative thermal infrared emission spectroscopy applied to granitoid petrology,
Dissertation, Arizona State University, 234 Seiten.

Ruff, S.W., Christensen, P.R., Barbera, P.W. und Anderson, D.L., 1997, Quantittaive thermal emission spe-
croscopy of minerals: A laboratory technique for measurements and calibration, J.Geophys. Res., Vol.
102, No. B7, S. 14899-14913.

Rutstein, M.S. und White, W.B., 1971, Vibrational spectra of high-.calcium pyroxenes and pyroxenoids,
AM.Mineral., 56, S. 877-887.

Ryall, W.R. und Threadgold, .M., 1966, Evidance for [(SiO,),]x type chains in inesite as shown by X-ray and
infrared absorption studies, Am. Mineral., 51, S. 754-761.

Sabine, C., Realmuto, V.J., und Taranik, J.K., 1994,Quantitative estimation of granitoid composition from
thermal multispectral scanner (TIMS) data, Desolation Wilderness, northern Sierra Nevada, California,
J.Geophys. Res., Vol. 99, No. B3, S. 4261-4271

Salisbury, J.W., Hapke, B., und Eastes, J.W., 1987, Usefulness of Weak Bands in Midinfrared Remoted
Sensening of Particulate Planetary Surfaces, J. Geophys. Res., Vol. 92, No. B1, S. 702-710.

Salisbury, J.W. und Walter, L.S., 1989, Thermal Infrard (2.5-13.5 pum) Spectroscopic Remote Sensing of
Igneous Rock Types on planetary Surfaces, J.Geophys. Res., Vol. 94, No. B7, S. 9192-9202.

Salisbury, J.W., Walter, L.S., Vergo, N., und D’Aria, D.M., 1991, Infrared (2.1-25 pm) Spectra of Minerals,
John Hopkins University Press, Baltimore and London, 267 Seiten

Salisbury, J.W. und Wald, A., 1992, The role of volume scattering in reducing spectral contrast of Reststrahlen
bands in spectra of powered minerals, ICARUS, Vol. 96, S. 121-128.

Salisbury, J.W. und D’Aria, D.M., 1992, Emissivity of terrestrial materials in the 8 - 14 um atmospheric wind-
ow. Remote Sens. Environ., Vol. 42, S. 83-106.

Salisbury, J.W., 1993, Mid-infrared spectroscopy: laboratory data. In Remote geochemical analysis, eds. C.M.
Pieters und P. Englert, Cambridge University Press, S. 79-98.

Salisbury, J.W., Wald, A., und D’Aria, D.M., 1994, Thermal-infrared remote sensing and Kirchhoff’s law: 1.
Laboratory measurements. J. Geophys. Res., Vol. 99, No. B66, S. 11897-11911.

Saksena, B.D., 1961, Infrared absorption studies of some silicate structures, Trans. Faraday Soc., 57, S. 242-
258.

Segev, A., 1984, Lithostratigraphy and paleogeography of the marine Cambrian in southern Israel and south-
western Jordan. Isr. J. Earth Sci., 33: S. 26-33.

Segev, A. 1986a, Lithofacies relations and mineralization occurrences in the Timna Formation, Timna Valley:
Ph.D. thesis, The Hebrew University, Jerusalem (in Hebrew, English abstract), 118 Seiten.

Segev, A. und Beyth, M., 1983: Preliminary report on the geology of the Timna Valley and its radioactive
mineralization. Isr. Geol. Surv. Rep. ME 2/83, 36 Seiten.

Segev, A., Rybakkov, M., Weissbrod, T. und Beyth, M., 1992: The Lower Cretaceous magmatic activity in the
Timna Valley: evidence from a detailed magnetic survey: Isr. Geol. Soc. Annu. Meet., Ashqelon, p130.

Segev, A., 1987, The age of the latest Precambrian volcanism in southern Israel, northeastern Sinai and south-
western Jordan -- a re-evaluation, Precambrian Res., 36: S. 277-285.

Shimabukuro, Y.E. und Smith, J.A.,1991, The Least-Square Mixing Model to Generate Fraction Images From
Remote Sensing Multispectral Data, IEEE Transactions on Geoscience and Remote Sensing, Vol. 29
(1), S. 16-20.



8 Literaturverzeichnis Seite 107

Shirozu, H. (1985), Infrared spectra of trioctahedral chlorites in relation to chemical composition, Clay
Science, Vol. 6, S. 167-176.

Shpitzer, M., Beyth, M., und Matthews, A., 1992, Igneous differentiation in the Late Precambrian plutonic
rocks of Mt. Timna, Isr. J. Earth Sci.; 40, S. 17-27.

Smith, M.P. und Strens, R.G.J., 1976, Intervalence transfer absorption in some silicate, oxide and phosphate
minerals, Physics and chemistry of Minerals and rocks, R.GJ. Strens, ed., NATO Adv. Study Inst.
»Petrophysics®. Wiley, New York.

Stern, R.J., Gottfried, D. und Hedge, C.E., 1984, Late Precambrian rifting and crustal evolution in the
Northeastern Desert of Egypt. Geology, 12: S. 168-172.

Stern, R.J., 1985, The Najd fault system, Sudia Arabia and Egypt: A late Precambrian rift-related transform
system? Tectonics, 4: S. 497-511.

Stoeser, D.B., und Camp, V.E.,1985, Pan-African microplate accretion of the Arabian Shield: Geol. Soc. Am.
Bull.,96: S. 817-826.

Streckeisen, A., 1973, Plutonic Rocks, Classification and nomenclature recommended by the TUGS
Subcommission on the Systematics of Igneous Rocks, Geotimes, Vol. 18, No. 10, S. 26-30.

Streckeisen, A, 1976, To each plutonic rock its proper name, Earth Science Reviews, International magazine
for geo-Scientists, Vol. 12, S. 1-13.

Strunz, H., 1970, Mineralogische Tabellen: eine Klassifizierung der Mineralien auf kristallchemischer
Grundlage, mit einer Einfithrung in die Kristallchemie, Leipzig: Akad. Verl.-Ges. Geest & Portig, 621
Seiten.

Sunshine, J.M. und Pieters, C.M., 1998, Determining the composition of olivine from reflectance spectrosco-
py, J. Geophys. Res., Vol. 103, No. E6, S. 13675-13688.

Thomson, J.L. und Salisbury, J.W., 1993, Mid-Infrared Reflectance of Minral Mixtures (7-14 um), Remote
Sens. Environ., Vol. 45, S. 1-13.

Tuddenham, W.M. und Lyon, R.J.P., 1959, Relation of infrared spectra and chemical analysis for some chlo-
rites and related minerals, Anal. Chem. Vol. 31, S. 311-380

USGS, 2003, Unitite States Geological Survey Spectral library, http://speclab.cr.usgs.gov/spectral-lib.html.

Veblen, D.R., 1985, Amphiboles and other hydrous pyriboles - Mineralogy, Volume 9a, Reviews in
Mineralogy, Mineralogical society of America.

Velde, B., 1978, Infrared spextra of synthetic micas in the series of muscovite-MgAl celadonite, Am. Mineral,
Vol. 63, S. 343-349.

Vincent, R.K. und Hunt, GR., 1968, Infrared reflectance from mat surfaces, Appl. Opt., Vol. 7, S. 53-59.

Vincent, R.K., Rowan, L.C., Gillespie, R.E., Knapp, C., 1975, Thermal Infrared Spectra and Chemical
Analyses of Twenty-Six Igneous Rock Samples, Remote Sens. Environ., Vol. 4, S. 199-209

Wald, A.E. und Salisbury. J.W., 1995, Thermal infrared directional emissivity of powdered quartz, J. Geophys.
Res., Vol. 100, No. B12, S. 24665-24675.

Walter, L.S. und Salisbury, J.W., 1988, The Basis for the spectral Behavior of Silicates in the Thermal Infrared
and Applications to Remote Sensing, Proc. 4th Int. Colloq. on Spectral Signatures of Objects in Remote
Sensing, ESA SP-287, S. 337-340

Walter, L.S. und Salisbury, J.W., 1989, Spectral Characterization of Igneous Rocks in the 8 to 12 um Region,
J. Geophys. Res., Vol. 94, No. B7: S. 9203-9213.

Weissbrod, T., 1969a, The Paleozoic of Israel and adjacent countries; Partl - the subsurface Paleozoic strati-
graphy of southern Israel: Isr. Geol. Surv. Bull., S. 47:23.

Weissbrod, T., 1969b, The Paleozoic of Israel and adjacent countries; Partll - the Paleozoic outcrops in sout-
hern Sinai and their correlation with those of southern Israel; Isr. Geol. Surv. Bull., S. 48:32.

Weissbrod, T., 1981, The Paleozoic of Israel and adjacent countries (lithostratigraphic study); Ph.D. thesis,
The Hebrew University, Jerusalem (in Hebrew, English abstract), 276 Seiten.

Weissbrod, T. und Gvirtzman, G., 1988: The Late Devonian event in the Near East. Cour. Forsch. int.
Senckenberg, 100: S. 221-233.

White, W.B., 1975, Structural interpretation of lunar and terrestrial minerals by raman spectroscopy, Infrared
and Raman Spectroscopy of Lunar and Terrestrial Minerals. Academic Press Inc., New York.



Seite 108 8 Literaturverzeichnis

Wimmenauer, W., (1985), Petrographie der magmatischen und metamorphen Gestein,.Enke-Verlag, Stuttgart,
382 Seiten.

Wyatt, M.B., Hamilton, V.E., McSween Jr., H.Y., Christensen, P.R. und Taylor, L.A., 2001, Analysis of terres-
trial and Martian volcanic compositions using thermal emission spectroscopy: 1. Determination of
mineralogy, chemistry, and classification strategies, J. Geophys. Res., Vol. 106, No. E7, S. 14711-
14732.

Zhang, M., Salje, K.H., Carpenter M.A., Parsons, 1., Kroll, H., Reed, S.J.B. und Graeme-Barber, A., 1997,
Exsolution and Al, Si disorder in alkali feldpsars: their analysis by infrared spectroscopy, Am. Mineral.,
82, S. 849 - 857.

Zlatkin, A. und Wurzburger, U., 1957, Eruptive rocks of Timna (Negev): Isr. Geol. Surv., 14, 41 Seiten.



Seite 109

Anhang A

Anhang A

9/'09 66°L GZ'le 9086 100 220 900 | 2Tl | ¥EO L0'0 | 9562 | 251G | vLv |20 Bid Zizqw
£e'es 12°€ or'ey ¥G°'G6 | 000 6L0 €00 | 8Z0L | €50 91’0 | €682 | 08°0S | €9v |10 Bid Zlzqw
0.°0€ 168 6509 1966 | 200 £v'0 €00 0€'9 vel 8.0 | Z8%Z | v2'6S | 2,9 |0 Bid Zlzqw
89°Ge 8Z's ¥0°69 8¥'00L | 200 9z'0 100 LY'S €60 €00 | 96¢Z | 6419 | 108 [v0 BId gozaw
86l 0L zlL'el /866 | 100 o0 100 ¥y Z8°0 /L'0 | GZ'cz | G129 | 288 |10 Bid gozaw
v oL'e or'v. €8°00L | 200 GzZ'0 200 eL'Yy GG'0 L0'0 | ZL'€Z | 8€'€9 | 89'8 |¥0 10 90zZqw
vl L'e Gl'g. 9/'¢86 | 100 €20 Z00 9/'¢ 650 L0'0 | S6'LZ | €L'€9 | S0'6 [LO 10 90Zqw
9e'yl 0z'vy vrL8 09°00L | 000 L0 000 60°C 9.'0 L0'0 | LB'LZ | /6'Y9 | 89'6 |c0 BId gozqw
2L % 0.8 €.v%6 | 100 120 100 0zC 69°0 Z0°0 | 69'6L | ¥929 | 2Z'6 |c0 10 90zaw
an 6G°C 8618 L¥'10L | 100 0zZ'0 100 ar'e G9°'0 000 | 6Z°Lg | LL'99 | 60°0L |20 10 90zaw
118 16°C 6.8 ¥L0L | 100 6L0 Z00 181 120 000 | 6902 | 6529 | 6£0L [LO 10 g8 90Zqw
098 8z'c Z1'88 Z8'00L | 000 vL0 100 ¥8°l 650 000 | €802 | 6699 | ¢F'0L |20 10 g8 90Zqw
€S 18T ov'L6 Ge'loL | 100 910 100 6el 960 00’0 | Oo¥'0z | 9089 | 82°0} [LO ge 9pzaqw
90t €0'y 16°L6 09°00L | 800 810 100 €80 89°0 960 | 0402 | ¥0°29 | 2S‘OL |10 Bld zLzqw
GL'E G0'c 0Z°c6 /G001 | €00 9z'0 Z00 6.0 ¥S°0 ¥Z'0 | €8°0Z | L0°Z9 | ¥8'0L |90 Bid gozaw
98l ¥9'c 616 €9°00L | 200 910 100 60 €90 80°0 | 98°6L | 9v'89 | €0°LL |20 ge vlzaw
68l 69°C Zv's6 6£°00L | +0°0 L0 000 00 80 900 | ¥6'6L | ¢8°29 | 82kl |S0 bid gozaw
80°L 8G°l vE'l6 08°00L | 200 600 100 €20 8zZ0 200 | €8°6L | 1289 | 6SLL [LO ge vlzaw
Jypouy [sepioyuo | MOV kd un o4 L €D M BN v IS eN

9sAJeuereIdulA d[enjods a1p ang ase[o1de|d 19p (9%[0IN) SUnzosuawesnZ|[eISLYISIAl pun (9,"M30)) SUNZJOSUdWIWESnZ JYISIuay) :[-V 2[[oqe],



mscho
Line


Anhang A

€L°0 |05'8L |S9'6L 9F'L €8'00L |2v‘zl [92°0 |0L'0 [80°0 (9.0 [ZL°9S |80k [86°6Z |¥0'0 | W G0ib yeu xiAd zizqu
90°0 858l |0G'6L 6¥'} ¥110L |06} [62°0 [£0°0 [S0°0 [8°0 [2/'9S 290 |¥0°0E [20°0 | W 9046 jeu xIAd zizquw
80°0 |26'8L |L¥'6L |LZ°L /€86 |S8'CL [£2'0 [80°0 [LL'0 |Z9'0 |O¥'€S |LO'L [86°6Z [<0'0 | W 1046 jeu xiAd Zizquw
60°0 |86'8L |GC'6L |9E°L 2z'00L |81 [82°0 |00 [80°0 [L2°0 |92°GS (08°0 [€9'6C [¥0'0 | W €046 Jeu xuAd Zizquw
0L'0 |S0'6L |60'6L |S¥'L 6500} 6.l [22°0 [80°0 [80'0 (9.0 |/8°GSG [S6°0 |9.'6Z [€0°0 | Wi ¢0i6 jeu xAd zizqw
vL'0 |vE'6L €68 8C°L G8'66 |06'CL [0€'0 [90°0 [Z0'0 [99°0 |99°GS [99°0 |1G'6Z [¥0'0 | W y0I6 Jeu x1Ad zizqw
OV | s4 | u3 | OM g °4 | UN | IO 1L BD | IS Iv | BN | eN
osATeueeIoUIT o1enods
QIp JI1J QUIXO0IAJ JOp (%[O]A) SUNZIOSUIWIEBSNZ[[BISLYISIA pun (¢,"mo0)) Sunzosuotwiiesny oyosiudy)) -V 9[[QqeL,

€00 1128 19°/1 06'66 | 800 | Lg'0 | 00'0 | LO'O |S€E'8L | 00'0 | 9L'€L | GG'S9 | S6°L €0 Jo glzqw
LE0 1128 €e'/L Z0‘00L | L0°0 | ¥L'O | 200 | 200 | €E€'8L | €0°0 | €9°€L | 28G9 | L6°L [¥O 10 9lgqu
L€°0 v6'v8 vyl 8266 | 0£'0 | 90°0 | L0'0 | £0°0 | 928l | LO'O |90Vl | ¥6'¥9 | 9G'L [€0 Jo 9Lzaw
0L0 r1'98 9L'¢L 6L'66 | 00'0 | 60°0 | 000 | 200 | €0°QL | LL'O | 9L¥L | 92°G9 | 25’} |G0 Jo plzqw
2e0 v.'98 ¥S'Cl G9'66 | 220 | 90°0 | 20'0 | 90°0 |ze'8L | 000 | vyl | LL'G9 | 8€'L [20 Jo 9Lzaw
440 Ze'06 €88 6,86 | €€°0 | GL'0 | 000 | ¥0'0 | 60°QL | €60 | B6SVL | ZL'¥9 | 26'0 |LO JO 9lzqu
o0 9.°06 G8'g v.'/6 | 000 | 9L°0 | L0'0O | 80°0 |ze'8L | €00 | LS'¥L | LL'€9 | €6°0 [€0 Jo Llzaw
€20 6E°L6 8€8 28’86 | 000 | ¥0'0 | LO'0O | ¥0'0 | GZ'8L | LO'O | L8WL | SL¥9 | 680 |L0 JO Zlzqw
€20 1616 98°, ¥v'86 | 00'0 | G0'0 | 00'0 | ¥0'0 | 828l | L0'0O |88Vl | SEV9 | ¥8°0 GO Jo Lizaw
ZLo 08'v6 10§ ¥9'86 | 00°0 | 2L'0 | 000 | 200 | S6°ZL | 6¥Y'0 | 80'GL | S¥'¥9 | €50 |20 Jo Zlzqw
ZLo v1'G6 €LY 8066 | 00'0 | ¢L'0 | 00'0 | ¢0'0 |9L'8L | 000 |2v'SL |¥8'V9 | LG'0 [¥O JOo Llzaw
¥0°0 1556 L'y 68'66 | ZL'0 | ¥L'0 | LO'O | LO'O |62'8L | LO'O | BL'SL | L0'S9 | SO |90 Jo glzqw
0L0 096 18°¢ l€'G6 | 000 | 600 | 000 | 2¢0'0 | 9S°ZL | €0°0 | 80'GL | ¥L'29 | OV'0 |90 10 Zlzqui
600 11796 GG'e Zv'86 | ZL'0 | ZL'0 | 00'0 | LO'O | €6°LL | 900 | 89'SL | OL'Y9 | 80 L0 Jo glzqw
Hypouy |sepoypo|  Haiv X ed o4 L €D v BIN A IS EN

Seite 110

osA[eue[eIQUITA 9[es)
-yads a1p any o3edsplojITey[V 9P (24[0IA) Sunzjesuswuesnz[[eISIYISIA pun (9, Ma0) Sunzjosuswuesny, dyosiay)) :Z-v d[[qeL.



mscho
Line

mscho
Line


Seite 111

Anhang A

686 | G8'CL | €2°0 | L0'0 | SO'C | 8Ll | 850 | ¢6'9 | V8'L¥ | 2LV | L¥LL | Y00 | 00°0 |Loudwe /jzqw
0886 | 85zl | ¥2'0 | LO'O | Ok |2L'SL | 9¥'0 | ¥€'S |0L'0S | ¥E€'L |8S'LL | ¥O'0O | 00°0 |9oudwe /lzqu
8986 | GL'€L | €2°0 | L0'0 | 60°C | ¥S'¥L | 290 | Tb'L |[SLLv | 2V [ W¥LL | Y00 | 00°0 |Soudwe /jzqw
0066 | ¥L2l | ¢2'0 | 00'0 | 02’V |6Vl | 2¥'0 | L'V | 160G | 22’V | ¥S'LL | ¥0'0 | 000 |pOudwe /jzqw
1886 | 2¥'2l | 22’0 | 00'0 | 8Ll |[86°GL | €40 | €8 | 0805 | ¥ZL | 99°LL | ¥0'0 | 00°0 |coudwe /lzqu
6¢'86 | 60°CL | ¢Z'0 | L0'O | 06°L | ¥L'GL | 850 | CZ'L |OL'8Y | ¥G'L | G80L | GS0'0 | LO'0 |coudwe /Lzqw
G/'86 | 6¥'ZL | 220 | LO'0O | 99T | 09Vl | G9°0 | L0'8 |S99F | ¥6°L | L¥LL | YO0 | 00°0 |LOudwe Zizqu
6526 | ¥.'8 | €L°0 | €€'0 | €L'C | ZL'8L | L¥'O | LL'8 |v¥'SY | 8€'C | 6€0L | €0°0 | 000 |sOUdwe zlzqw
1266 | 9501 | 120 | 0L'0 | €50 | S0%2z | LL'O | vbZ [ 200G | 9LV | 91 | ¥0'0 | 000 |goudwe zlzqw
1626 | ¥€'8 | 22’0 | 2€'0 | S0'C | 699 | V'O | ¥L'8 |26'9¥ | L'z | 90CL | S0'0 | 000 |loudwe Zlzqw
LW'v6 | €6 | 0L'0 | 800 | 6L°L |86'€C | ¥2'0 | 69°L |ST'ey | LGL | S8'9 | 800 | 000 |9oudwe zlzqw
8’86 | 298 | OL'0 | SL'0 | €9'C | ZL'ZL | 9¥'0 | 200l | S8'Sh | 0G'C | 68°0L | ¥0'0 | 000 |Soudwe zizqw
0¥'86 | 226 | €L'0 | 8L°0 | L6} | ¥6°LL | LEO | 000l | G8'GY | €E¥'Z | ¥€0L | GO0 | 000 |vOudwe Zizqu
€v'/6 | LG8 | €10 | €20 | 68°L | 266l | GZ'0 | SO'8 |S6'9¥ | 86°L | LS'6 | SO0 | 000 |coudwe zizqw
GL'86 | 6G'8 | 600 | G20 | 96'C | 2L9L | 090 |E€VOL | €LV | 09T |9LLL | €00 | 00°0 |zoudwe Zizqu
l¥'86 | 268 | 0L'0 | OL'O | L9'€ | SGP'OL | €9°0 | LS'OL | OSP¥ | 99'C | SZ'LL | €0°0 | 00°0 |Louydwe glzquw
29'86 | 85zl | 2€'0 | OL'0 | 85k |ze'SL | Lv'O | €89 |le8y | ¥S'L | €L°LL | ¥O'0 | 00°0 |BOUdwe gozqwi
1986 | ¢¥'LL | 2¢€'0 | 21’0 | ¢6'0 | L¥'9L | ¥E€'0 | 82'G | €9'0S | €L [ 90CL | ¥0'0 | 00°0 |goudwe gozqw
81°/6 | 2S'vL | LGS0 | LO'O | LS50 |€g'vl | ¥2'0 | 8e'€ | 680G | 8.0 |20ZL | 200 | 00°0 |loudwe gozqui
81’86 | 88°cL | L€'0 | £0°0 | /G'C |00V | 6S0 | 896 |99v¥ | 0€C | 6ELL | €0°0 | 00°0 |9oudwe gozqw
¥5'G6 | 022l | G2'0 | €00 | €S'C |zL'9L | 9¥'0 | 09'0L | 022y | ¥8'L | Lg'6 | €00 | 00°0 |Soudwe gozqw
9626 | 69°LL | G€'0 | 800 | O£} | ¥6'SL | L¥O | GL'O | /98 | GS'L |6€LL | YO0 | 000 |pOudwe gozqui
8886 | ¢8'cl | €60 | 20'0 | ¢l'L | 96'GL | S¥'O | 06'c |0Z'ZS | 98°L |60°0L | €00 | LL'0O |coudwe gozqw
/86 | 9€°LL | G€'0 | 100 | SOk | ¥S9L | ¥€0 | €6V | 180G | Z¢'L | 18'LL | ¥0'0 | 00°0 |zoudwe gozqui
0886 | 8¢l | 9¢'0 | €00 | GL'L | 209l | O¥'O | 29'G |68'6Y | €€°L [ 89'LL | ¥0'0 | 00°0 |LOudwe gozqw
L¥'66 | Zb'2l | 99°0 | L0'0 | 060 | SL9L | 80 | Lg% | 10%CS | STL [ 9¥'LL | €00 | €20 |ocudwe gozqw
09'66 | 6Z°LL | 92°0 | L0'0O | ZG'0 |6L°ZL | 00 | ¥O'€ |SP'eS | LO'L | 69°LL | 200 | 92'0 |gludwe g9ozqw
1,86 | 882l | 950 | 00'0 | 060 |2L'SL | SO | ¥S'9 [0€8y | L6k [ SO°LL | ¥0'0 | 2€'0 |coudwe gozqw
1666 | 18'LL | LL'0 | 200 | 9S°0 | Z0°ZL | L€'0 | vL'E€ | ¥L'ES | 80'L | 6ELL | 200 | 920 |zoudwe 9ozqw
¥¥'86 | Z¢'LL | 0.0 | 200 | 6€0 | 82LL | €20 | 2LZT |GlL'€S | €6°0 |2SLL | GO0 | €20 |Loudwe 9ozqui
X o4 Ui 1D n BIN A v IS EN 0] 10) E

osATeue[eIduIA drenyads o1p 10y ojoquydury 19p (94°M00) FUNZ)OSUSWWESNZ AYISIWIY) -V J[[0qRL



mscho
Line


Anhang A

Seite 112

JsATeueeIdUITA oTenods o1p Ing
QUIAI[O 1P (2%[O]N) SunzjosuowwesnZ[[eISLYOSIA pun (2,°Ma0)) Sunzjosusuresny ydsSIudy) :9-y d[[9qeL

820 | LL'0Z | 1962 G8'00L | LO'0 | LO0 | 92°0 | ¥0'0 | 88°L¥ [ G8'8L | 20'0 | 82°6E |LONIO Zlzqw
9z'0 | 9g‘0Z | 8€'6. 8L‘00L | 200 | LOO | ¥2'0 | ¥0'0 | OES'LY [ 88°8L | LO'0 | 69°6E |90NIO Zlzqw
¥Z'0 | 1€8L | S¥L8 8286 | L0'0 | LO'0 | 220 | 80°0 | OLL¥ | ¥8'9L | €0°0 | 00°OF |SOMIO ZlzZqw
620 | 9¢'lZ | g€'8. €¥‘'00L | 200 | 200 | 220 | 090 |ZZ'ov | ¥S'6L | ¥S'0 | ¥2'6E |YOMIO ZlzAw
/20 | gz'oz | 8v'6L /8°00L | LO'0O | 200 | €20 | ¥0'0 | OLL¥ | ¥8'6L | 000 | €9°6E |€OMIO Zlzqw
GZ'0 | gZ'le | 0582 /8°00L | LO'0 | 200 | €20 | ¥0'0 | OLL¥ | ¥8'6L | 000 | €9°6E |ZOMIO ZlzAw
di ed o ke 1L 1 Uun ed B o4 v IS

1986 [ z¥'LL | 2€0 | ZL'0 | 26°0 | L¥9L | ¥€0 | 82'S | €9°0G | €11 [ 90CL | ¥0'0 | 00°0 |epusSIquIoH-BIN
6€'86 | 682l | €20 | 100 | G0'Z |8L%L | 850 | 269 |18V | TV | L¥'LL | ¥O'0O | 00°0 [SPUSIqUIOH-BIN
/v'86 | 9€'LL | G€'0 | L0'0 | SOV | ¥S9L | €0 | €6v | 180G | ZZL | 18kl | ¥0'0 | 000 |epPusSIquIoH-BIN
0886 | 8GCL | ¥2'0 | 100 | OV'}L |2Z'GL | 9¥'0 | ¥€'G | 0L'0S | ¥€'L [ 8SLL | ¥0°'0 | 00°0 [epud|quioH-BIN
9626 | 69°LL | G€'0 | 800 | O€'} | ¥6°GL | L0 | GL'9 | Z98F | GG’} | 6ELL | ¥0O'0 | 00°0 [opus|quIOH-BIN
16°/6 | ¥€'8 | 220 | 2¢€0 | S0C |699L | LPO | v.'8 |Z69Y | LL'C | 90°CL | SO0 | 000 |Nusp3-olied
8v'86 | 98 | 0L'0 | GL'0O | €9C | ZL'ZL | 9¥'0 | 20'0OL | G8'GY | 0S'C | 68°0L | YO0 | 000 |Nusp3-olied
8v'86 | 88°CL | LE0 | L0°0 | ST |00¥L | 6S0 | 89'6 | 99v¥ | 0€C | 6ELL | €00 | 000 |NuSp3-Olied
X o4 UiN 1D R BN A v IS EN €D 10] d

7T'S Sunpiqy 1op sne sjoquydwry Jap (9, Ma0) Sunzjesuswwuesny YISy G-V J[[qeL,



mscho
Line

mscho
Line


Anhang A

Seite 113

Flache (9,871-11,978 pm)

An Mol %

Fliache (9,246-9,980 um)

An Mol %

Polynomanpassung 2. Grades

(9,208-10,060 m)

0,00016
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0,00012
0,0001
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0
-0,00002
-0,00004

An Mol %

Abb. A-1: Weitere Regressionsgeraden mit ihren Korrelationskoeffizienten
zwischen Spektralmerkmal und Mol%-Anteil des Anorthits
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Fliche (10,277-10,762 pm)

Ab Mol %

Verhéltnis (9,181/11,248 ym)

20 30 40 50 60 70 80 90 100 110
Ab Mol %

Polynomanpassung 2. Gerades
(10,256-775 mm)

Ab Mol %

Abb. A-2: Die drei besten Regressionsgeraden und Korrelationskoeffizienten
zwischen Spektralmerkmal und Mol%-Anteil des Albits
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Anhang B
Tabelle B-1a: Fldachenanteile (A%)der Minerale mit Fehlerangabe
A%/mb200| +6 |A%/mb206| +o |A%/mb208| +o¢ |A%/mb211 *o
Quarz 36,80 1,55 17,93] 0,98 3,87, 0,25 40,80, 1,61
Perthit 38,53 1,58 13,33] 0,77 0,00, 0,00 6,33 0,40
Mikroklin 1,60; 0,10 0,00 0,00 0,00 0,00 0,13] 0,01
Orthoklas 21,40 1,12 6,20 0,39 5,20, 0,33 18,93 1,02
Plagioklase 0,07 0,00 52,20, 1,66 50,80, 1,67 30,80, 1,52
Erz 1,07 0,07 0,53 0,04 1,60 0,10 0,27] 0,02
Amphibole 0,00 0,00 3,33] 0,21 31,93 1,45 0,00 0,00
Biotit 0,53] 0,04 4,33] 0,28 1,33] 0,09 2,73 0,18
Akzessorien 0,00 0,00 2,13] 0,14 0,07 0,00 0,00 0,00
Chlorit 0,00 0,00 0,000 0,00 587 0,37 0,000 0,00
Gesamtpunkte 1500,00; 0,00 1500,00; 0,00 1500,00; 0,00, 1500,00; 0,00
Tabelle B-1b: Flachenanteile (A%) der Minerale mit Fehlerangabe
A%/mb214| +o6 |A%/mb216] +oc |A%/mb217| +oc |A%/mb218 +*o
Quarz 29,90, 1,40 14,60, 0,83 2,07, 0,13 28,96, 1,37
Perthit 46,80, 1,66 5,200 0,33 13,93] 0,80 28,50, 1,36
Mikroklin 1,50 0,10 0,00 0,00 0,00 0,00 4,27| 0,27
Orthoklas 10,40, 0,62 26,73 1,31 0,00 0,00 28,67 1,36
Plagioklase 7,10, 0,44 26,20 1,29 51,93 1,66 594 0,37
Erz 0,90, 0,06 1,07, 0,07 213 0,14 1,80 0,12
Amphibole 0,00 0,00 21,27 1,12 22,07] 1,15 0,00 0,00
Biotit 3,300 0,21 1,33 0,09 0,27] 0,02 1,86] 0,12
Akzessorien 0,00 0,00 0,27 0,02 2,20, 0,14 0,00 0,00
Chlorit 0,00 0,00 3,33] 0,21 540, 0,34 0,00 0,00
Gesamtpunkte 1500,00, 0,01 1500,00/ 0,00/ 1500,00] 0,00, 1500,00, 0,00

Tabelle B-1c: Flichenanteile (A%)
der Minerale mit Fehlerangabe

Mineral/Gestein A%/mb212| o

Olv 30,80, 4,26
Amph 22,000 3,43
Pyx 4,000 0,77
Biotit 4,80, 0,91
Plagioklase 4,40 0,84
Chlorit 12,40, 2,17
Hellglimmer 7,40 1,37
Erz 0,80; 0,16
Serpentin 13,000 2,26
Akzessorien 0,40 0,08
Gesamtpunkte 500,00/ 0,00
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10 -  * r * " I~ ~°*®*°* 1 "™ 1T °*® =1 ]
0.9f .
0.8} .
2 0.7F .
E i ]
w i — gem. Spektrum ]
0.6 N —— model. Spektrum]
i RMS 0.000092 ]
0.4 -_ M M " 1 M M M 1 M M " 1 M M " 1 " " " 1 L _-
8 9 10 11 12 13 14
Wellenlange [um]
Modellabgeleitete Mineralzusammensetzung
NNLS normiert PC
quartz_05 => 3,70 4,30
quartz_06 => 10,70 12,43 16,72 Quarz: 17,90
albite_(Ab95_An2) 03 => 8,50 9,87
albite_(Ab93An4)_04 => 7,20 8,36
albite_(Ab91An6)_06 => 0,60 0,70
oligoclase_(Ab85An12) 08 => 4,20 4,88
oligoclase_(Ab85An12) 09 => 7,70 8,94
labradorite_(Ab43An53)_15 => 17,60 20,44 53,19 Plagioklas: 52,20
orthoclase_(Or95Ab4) 04 => 2,30 2,67
orthoclase_(Or82An17) 06 => 1,60 1,86
orthoclase_(Or91Ab8) 07 => 0,70 0,81 5,34 Orthoklas: 6,20
perthite_03.sp => 2,70 3,14
perthite_05.sp => 7,30 8,48 11,61 Perthit: 13,30
microcline_solid_01.sp => 1,00 1,16 1,16 Mikroklin: 0,00
amphibole_mghbl_03 => 5,60 6,50 6,50 Amphibole 3,00
muscovite 01 => 2,00 2,32
muscovite_solid.sp => 2,70 3,14 5,46 Muskovit: 6,00
objectslide_01.sp => 13,70 Opak/Erzmin.: 0,50
Summe 99,80 100,00 100,00 99,10
Modalbestand Alk Qz Plg
Modell 20,58 19,00 60,42
PC 21,80 20,10 58,29
RMS: 0.000092

Abb. B-1: Emissivitdtsspektren der Probe MB206 Qz-Monzodiorit. Gemessenes Spektrum (durchgezo-

gen), modelliertes Spektrum (strichpunktiert) und abgeleitete Mineralzusammensetzung sowie
Modalbestand
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1o T T T T -
09| 2
08f .

T [ ]
5 07f :
£ - .
w [ — gem. Spektrum ]
0.6 0 —— model. Spektrum ]
RMS 0.000860 1
05} ]
0-4 -_. PR ST T I TR T TN T N S T T TR NN TU THN S T N T T T T S T T _-
8 9 10 11 12 13 14
Wellenlange [um]
Modellabgeleitete Mineralzusammensetzung
NNLS normiert PC
quartz_04 => 2,40 3,27 3,27 Quarz: 3,80
albite_(an92An4) 05 => 26,40 35,93
oligoclase_(Ab85An12) 09 => 3,50 4,76 40,69 Plagioklas: 50,80
orthoclase_(Or90Ab9) 05 => 1,20 1,63 1,63 Orthoklas: 5,20
amphibole_fe_edenite_ 04 => 5,70 7,76
amphibole_mghbl_05 => 21,30 28,99 36,75 Amphibole 32,00
chlorite_01 => 10,60 14,43 14,43 Chlorit 6,00
muscovite_01 => 2,40 3,27 3,27 Muskovit: 1,40
objectslide_02.sp => 26,40 0,00 Opak/Erzmin.: 1,60

99,90 100,03 100,03

Modalbestand Alk Qz Plg
Modell 3,68 7,16 89,26
Point Counting 8,7 6,5 84,8
RMS: 0.000860

100,80

Abb. B-2: Emissivitdtsspektren der Probe MB208 Qz-Diorit. Gemessenes Spektrum (durchgezogen),
modelliertes Spektrum (strichpunktiert) und abgeleitete Mineralzusammensetzung sowie Modalbestand
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1 O — T T T T : T ]
0.9 | ]
0.8 _
S L i
2 0.7F .
£ K ]
L i — gem. Spektrum |
0.6 N —— model. Spektrum]|
i RMS 0.002880 ]
0.5 _
04 - . sy M BT B
8 9 10 11 12 13 14
Wellenlange [um]
Modellabgeleitete Mineralzusammensetzung
NNLS normiert PC
quartz_03 => 17,00 18,50
quartz_05 => 1,80 1,96
quartz_06 => 14,40 15,67 36,12  Quarz: 40,80
albite_(Ab95An2) 02 => 1,10 1,20

oligoclase (Ab85An12) 09 => 13,20 14,36
oligoclase_(Ab78An18)_10 => 9,70 10,55
labradorite_(Ab43An53) 15 => 15,90 17,30

perthite_03.sp => 2,10 2,28
chlorite_04 => 1,50 1,63
biotite_soild.sp => 5,70 6,20
muscovite_soild_cross.sp => 8,70 9,47
objectslide_01.sp => 8,80

99,90 99,12
Modalbestand Alk  Qz Plg
Modell 2,79 44,15 53,06
Point Counting 26,20 42,00 31,76
RMS: 0.002880

43,41 Plagioklas: 30,80

2,28 Orthoklas: 18,90
1,63 Perthit: 6,33
6,20 Chlorit: 0,00
9,47 Biotit: 3,00
Muskovit: 0,00
Opak/Erzmin.: 0,50

99,12 100,33

Abb. B-3: Emissivitditsspektren der Probe MB211 Granit. Gemessenes Spektrum (durchgezogen), model-
liertes Spektrum (strichpunktiert) und abgeleitete Mineralzusammensetzung sowie Modalbestand
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1.0F 7 ' ' ' ' ]
o9F e .
5 0.8 -
= i |
g I ]
§ 07} -
w AT — gem. Spektrum ]
i —— model. Spektrum 1
0.6 B RMS 0.001054 _
05 PR | PR PR PR 1 —]
8 9 10 11 12 13 14
Wellenlange [um]
Modellabgeleitete Mineralzusammensetzung
NNLS normiert PC
labradorite_(Ab37An61)_16 => 4,30 575 5,75 Plagioklas: 4,40
amphibole_fe_edenite_04 => 10,80 14,44
amphibole_fe_edinite_08 = 7,80 10,43 24,87 Amphibol: 22,00
olivine_(Fo78)_02 => 3,00 4,01
olivine_(Fo80)_07 => 1,00 1,34
olivine_(Fo79)_06 => 9,00 12,03 17,38 Olivin: 30,80
chlorite_04 => 0,30 0,40
chlorite_05 => 1,00 1,34
chlorite_06 => 9770 12,97 14,71 Chlorit: 12,50
biotite_02 = 3,70 495 4,95 Biotit 4,80
muscovite_03 => 16,20 21,66 21,66 Muskovit: 7,40
pyroxene_(En79) 02 => 7,00 9,36
pyroxene_(En79)_03 => 0,90 1,20 10,56 Pyroxen: 4,00
objectslide_01.sp => 25,20 Opak/Erzmin.: 0,80
Serpentin: 13,00
Summe: 99,90 99,87 99,87 99,70
Modalbestand: Plg Olv  Pyx
Modell: 17,06 51,58 31,38
Point Counting: 11,22 78,54 10,20
RMS: 0.001054

Abb. B-4: Emissivitdtsspektren der Probe MB212 Olivin Norit. Gemessenes Spektrum (durchgezogen),
modelliertes Spektrum (strichpunktiert) und abgeleitete Mineralzusammensetzung sowie Modalbestand
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1 O [— T T T T T —]
0.9 -
08} ]
2 0.7} .
E [ |
w 5 — gem. Spektrum -
0.6 —— model. Spektrum™]
I p i
[ RMS 0.001313 ]
04 P B B R R PR M
8 9 10 11 12 13 1
Wellenlange [um]
Modellabgeleitete Mineralzusammensetzung
NNLS normiert
quartz_03 => 8,70 9,15
quartz_05 => 14,80 15,57 24,72 Quarz:
albite_(Ab97An2) 01 => 4,40 4,63 4,63 Plagioklas:
orthoclase_(Or71An29) 08 => 0,50 0,53
orthoclase_(Or76Ab23) 09 => 8,80 9,26 9,78 Orthoklas:
perthite_02.sp => 29,10 30,61
perthite_05.sp => 19,40 20,41 51,02 Perthit:
microcline_solid_02.sp => 0,20 0,21 0,21
biotit_01 => 0,30 0,32 Chlorit:
biotite_soild.sp => 550 5,79 6,10 Biotit:
muscovite 03 => 3,40 3,58 3,58 Muskovit:
oremin_01.sp => 0,20 0,21 0,21
objectslide_01.sp => 4,80 Opak/Erzmin.:
Summe: 100,10 100,26 100,26
Modalbestand: Alk Qz Plg
Modell 67,52 27,36 5,12
Point Counting 61,30 31,25 7,40
RMS: 0.001313

PC

29,90
7,10

10,40
48,30
0,00
3,30
0,00

1,00

100,00

Abb. B-5: Emissivitdtsspektren der Probe MB214 Alkaligranit. Gemessenes Spektrum (durchgezogen),
modelliertes Spektrum (strichpunktiert) und abgeleitete Mineralzusammensetzung sowie Modalbestand
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1 O T T T T ]
::"g - i
= I ]
3 071 .
IS L 4
w L — gem. Spektrum |
0.6 B —— model. Spektrum]
[ RMS 0.000891 ]
0.4 P | PR P B 1, -
8 9 11 12 13 14
Wellenlange [um]
Modellabgeleitete Mineralzusammensetzung
NNLS normiert PC
quartz_01 => 4,50 5,17
quartz_03 => 1,30 1,49
quartz_05 => 2,20 2,63 9,18 Quarz: 14,80
albite_ (Ab95_An2)_03 => 2,40 2,76
albite_ (Ab93An4)_ 04 => 3,40 3,90
albite_(an92An4)_05 => 0,30 0,34
oligoclase_(Ab85An12)_09 => 1,30 1,49
oligoclase_(Ab70An26) 13 => 2,70 3,10
andesin_(Ab61ANn31)_14 => 1,30 1,49
labradorite_ (Ab43An53)_15 => 8,50 9,76 22,85 Plagioklas: 26,20
orthoclase_(Or95Ab4) 04 => 4,90 5,63
orthoclase_(Or71An29) 08 => 6,00 6,89
orthoclase_(Or76Ab23) 09 => 0,80 0,92 13,43 Orthoklas: 26,73
perthite_03.sp => 10,40 11,94 11,94 Perthit: 5,20
amphibole_mghbl_01 => 11,40 13,09
amphibole_fe_edenite_04 => 1,60 1,84
amphibole_actinolite_11 => 1,40 1,61 16,53 Amphibol: 21,20
chlorite_01 => 0,70 0,80
chlorite_02 => 0,20 0,23 1,03 Chlorit: 3,30
biotite_01 => 5,70 6,54
biotite_04 => 1,60 1,84 8,38 Biotit:
muscovite_01 => 8,50 9,76
muscovite_solid.sp => 2,10 2,41 12,17 Muskovit: 1,50
pyroxene_(En79)_ 03 => 1,50 1,72 1,72 Pyroxen: 0,00
oremin_02.sp => 1,10 1,26
oremin_03.sp => 1,30 1,49 2,76 Opak/Erzmin.: 1,00
objectslide_01.sp => 12,80
Summe: 99,90 99,99 99,99 99,93
Modalbestand Qz Plg
Modell 44,20 16,00 39,80
Point Countind 44,00 20,00 36,00
RMS: 0.000891

Abb. B-6: Emissivitdtsspektren der Probe MB216 Qz-Monzonit. Gemessenes Spektrum (durchgezogen),
modelliertes Spektrum (strichpunktiert) und abgeleitete Mineralzusammensetzung sowie Modalbestand
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0.9 F
0.8F ]
fE - i
2 0.7F .
E [ |
w i — gem. Spektrum ]
0.6 N —— model. Spektrum]
i RMS 0.001088 ]
0-4 -_ L 1 1 1 1 _-
8 9 10 11 12 13 14
Wellenlange [um]
Modellabgeleitete Mineralzusammensetzung
NNLS normiert PC
Quarz: 2,00
albite_(Ab95An2) 02 => 7,40 9,14
albite (Ab95_An2) 03 => 10,10 12,47
albite_(Ab93An4) 04 => 12,70 15,68
labradorite_(Ab43An53) 15 => 4,90 6,05
labradorite_(Ab37An61)_16 => 0,50 0,62 43,97 Plagioklas: 51,90
perthite_03.sp => 11,40 14,08 14,08 Perthit: 13,90
amphibole_mghbl_03 => 7,40 9,14
amphibole_mghbl_07 => 2,90 3,58
amphibole_actinolite_11 => 0,70 0,86 13,59 Amphibol: 22,00
chlorite_03 => 12,70 15,68 15,68 Chlorit: 5,00
muscovite_solid.sp => 2,60 3,21
muscovite_drk_solid.sp => 4,10 506 8,27 Muskoit: 2,50
magnetite_01 => 3,60 4,45 4,45 Opak/Erzmin.: 2,00
objectslide_01.sp => 19,00
100,00 100,04 100,04 99,30
Modalbestand: Alk Qz Plg
Modell 24,26 0,00 75,74
Point Counting 20,60 3,06 76,49
RMS: 0.001088

Abb. B-7: Emissivitdtsspektren der Probe MB217 Monzodiorit. Gemessenes Spektrum (durchgezogen),
modelliertes Spektrum (strichpunktiert) und abgeleitete Mineralzusammensetzung sowie Modalbestand
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1 0 — T T T T T T ]
0.9 =
0.8} .
2 0.7F .
E [ |
w i — gem. Spektrum ]
0.6 N —— model. Spektrum]
i RMS 0.001627 ]
0.4 -_ L L " 1 M 1 " 1 M M " 1 i 1 " _-:
8 9 10 11 12 13 14
Wellenlange [um]
Modellabgeleitete Mineralzusammensetung
NNLS normiert PC
quartz_03 => 10,50
quartz_05 => 15,60
quartz_06 => 1,70 27,80 Quarz: 29,00
albite_(Ab97An2) 01 => 7,10 7,10  Plagioklas: 6,00
orthoclase_(Or71An29) 08 => 10,20
orthoclase_(Or76Ab23) 09 => 2,20
orthoclase_(Or96Ab4) 12  => 2,10 14,50  Orthoklas: 28,70
perthite_02.sp => 27,00
perthite_05.sp => 9,10 36,10  Perthit: 28,50
microcline_solid_02.sp => 2,20 2,20 Mikroklin: 4,00
biotite_soild.sp => 4,10 4,10  Biotit: 2,00
muscovite 03 => 8,10
muscovite_solid.sp => 0,10 8,20 Muskovit 0,00
objectslide_01.sp => 0,00 0,00 Opak/Erzmin.: 2,00
100,00 100,00 100,20
Modalbestand: Alk Qz Plg
Modell 60,21 31,70 8,10
Point Counting 63,80 30,00 6,20
RMS: 0.001627

Abb. B-8: Emissivitdtsspektren der Probe MB218 Alkaligranit. Gemessenes Spektrum (durchgezogen),
modelliertes Spektrum (strichpunktiert) und abgeleitete Mineralzusammensetzung sowie Modalbestand
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