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Abstract. The crystal structure of anthophyllite Nag o;Cag 02Mgs. 71-
Fe; 24Mng 02(Siq.95Al0.05)02,(OH), has been refined by single crystal X-
ray methods using 1316 independent reflections. The space group is Pnma
with the unit cell dimensions a =18.544(2) A, b = 18.026(2) A, ¢ =
5.282(1) A and V = 1765.6(4) A3, Z = 4. Chemical and optical data are
given. The refinement of the atomic parameters and of the cation distri-
bution gives final values of R = 0.034 and R,, = 0.035. The M sites show a
high degree of Mg and Fe cation ordering. M2 is only occupied by Mg and
M1, M3 also contain very little iron. M4 is greatly enriched in iron: 0.62
Fe and 0.38 Mg. The coordination of M4 is highly irregular with five next
oxygens and two longer M4 — O distances. The A site is found to be empty.

Einleitung

Im Rahmen von Exkursionen auf den Ochsenkogel wurde Anthophyllit
aufgesammelt und eine kristallchemische Untersuchung an Holmquistit
(Walter et al., 1989) gab Anlal3, auch diesen rhombischen Amphibol zu
bearbeiten.

Der untersuchte Anthophyllit stammt von einem massigen Serpentinit-
vorkommen im Gleinalmkristallin, unterhalb eines Weges, der vom Glein-
almsattel zum Tiefsattel, SE Ochsenkogel, fiihrt (Osterreichische Karte
1:50000, Blatt 163 Voitsberg, ca. 1450 m Seehohe, 15°057107/47°12°37").
Eine umfassende geologische Bearbeitung des Gleinalmkristallins und da-
mit auch eine Beschreibung der Serpentinite hat zuletzt Neubauer (1988)
durchgefiihrt. Uber das Auftreten von Anthophyllit am Ochsenkogel be-
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richtet erstmals Schantl (1982), welcher gleichzeitig eine Reihe weiterer
Anthophyllitvorkommen im Gleinalmkristallin beschreibt.

Der Anthophyllit vom Ochsenkogel erfiillt zentimeterbreite Spalten des
Serpentinits, gemeinsam mit feinschuppigem Talk, Chlorit und oft stark
limonitisiertem eisenhaltigen Magnesit (ca. 5 Mol.-% FeCO3). Diese hellen
Spaltenfiillungen durchsetzen die Serpentinitblocke bander- und netzartig.
Die Rosetten aus weiem radialstrahligen Anthophyllit sind teilweise auf
den Kluftflichen aufgewachsen oder sprieBen nesterartig in den Serpentinit
hinein. Neben den Anthophyllitgdngen tritt im Serpentinit feinstengeliger
Tremolit auf. Aus einem Randbereich des Serpentinits wurde auch der
von Walitzi und Ettinger (1986) untersuchte Tremolit vom Ochsenkogel
entnommen. Das gemeinsame Auftreten von Anthophyllit und Tremolit
(vgl. Schantl, 1982) 146t vermuten, daB es sich bei vielen bisher als monoklin
beschriebenen Amphibolen tatsidchlich um Anthophyllit handelt, wie schon
Rabbitt (1948) in einer ausfiihrlichen Studie iiber die Anthophyllitreihe
erwéhnt. ‘

Eine Reihe weiterer Anthophyllitfunde im steirisch-kdrntnerischen
Raum wird daher Gelegenheit zu eingehenden Untersuchungen dieses
Minerals geben.

Experimentelles und Strukturbestimmung

Unter dem Stereomikroskop war zu beobachten, daB sich die weilen An-
thophyllitrosetten aus sehr diinnen (ca. 0,1 mm Durchmesser), teilweise
faserigen Nadeln zusammensetzen. Es konnten aber schlieBlich auch klare
Kristalle, begrenzt vom Spaltprisma {210} gefunden werden; Weilenberg-
aufnahmen bestitigten die Raumgruppe Pnma.

Das fiir die nachemische Analyse, vgl. Tabelle 1, verwendete Material
wurde nach Voranreicherung mit dem Magnetseparator von Hand ausge-
sucht, wobei die Trennung vom feinschuppigen Talk besondere Sorgfalt
erforderte. Eine Uberpriifung mehrerer Kristalle mit Elektronenstrahlmi-
kroanalysen zeigte fiir den Anthophyllit chemische Homogenitit. Der aus-
gewiesene H,O"-Wert ist als Gliihverlust bestimmt und wurde daher
ebenso wie die geringen Analysenwerte fiir Titan und Kalium nicht in die
Formelberechnung einbezogen. Die Formelberechnung auf der Basis von
15 Kationen stellt die Ausgangsbasis fiir die anschlieBende Strukturverfei-
nerung dar, wobei die OH-Gruppen als Sauerstoffe verfeinert wurden.

Mit Hilfe des Spindeltisches wurden die optischen Daten der Tabelle 2
an dem zur Strukturverfeinerung verwendeten Kristall ggwonnen. Die Ab-
messungen des prismatischen, klaren Anthophyllitkristalles fiir die Mes-
sung der Intensititen an einem automatischen Vierkreisdiffraktometer
(Philips PW 1100) mit MoKa-Strahlung (Graphitmonochromator) betru-
gen 0,12 x 0,05 x 0,20 mm. Die mittels eines Guinierdiffraktometers (Type
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Tabelle 1. NaBchemische Analyse (Analytiker W. Beke) und Formelkoeffizienten (Basis
15 Kationen) fiir den Anthophyllit vom Ochsenkogel/Gleinalpe.

Gew.-% Formelkoeffizienten
SiO, 58,08 Si 7,95
AlL,O3 0,30 Al 0,05
8,00
TiO, 0,04 Ti** -
Fe,03 0,65 Fe3* 0,07
FeO 10,18 Fe2* 1,17
MnO 0,20 Mn?* 0,02
MgO 27,99 Mg 5,71
CaO 0,17 Ca 0,02
Na,O 0,05 Na 0,01
K,O 0,01 K -
7,00
H,O0* 2,20 OH 2,00

Tabelle 2. Angaben zur Optik, Intensitdtsmessung und Strukturbestimmung fiir den
Anthophyllit vom Ochsenkogel/Gleinalpe.

Optik na 1,6177(4) farblos
nf 1,6277(4) farblos
ny 1,6371(3) farblos
2Vna,,, 88,5° r>v

2Vna,, 87,6°
Gitterkonstanten ‘ a 18,544(2) A

b 18,026(2) A

c 52821)A

V 1765,6(4) A3

Z=4
Raumgruppe Pnma
Rontgendichte Beare 3,09 g cm ™3
Rontgenstrahlung MoKa Graphitmonochromator
MeBbereich 2°<0<30°
Scanmodus w-Scan, 2°/min, 4w = 1,2°
Indexbereich h —25bis 25

k 0 bis 25

/ 0bis 7
Absorptionskoeffizient u=193cm™!
Anzahl der gemessenen Reflexe 4615 davon 350 systematisch ausgeloscht
symmetrieunabhingige Reflexe 2663 (Rmerge = 0,028)
unabhéngige Reflexe mit F, <60 (F,) 1347
Anzahl der verfeinerten Parameter 191
R=Z||F|—|F|l/Z]F,| 0,034
Ry = Z(IF|—|Fl - w')Z(| Fo| - w'7?) 0,035

w=1/[*(F,) + 0,0005 - F2]
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642 der Fa. Huber) gewonnenen Zellparameter stimmten gut mit den aus
48 Reflexen (14° <26 < 57°) ermittelten Gitterkonstanten aus der Messung
mit dem Vierkreisdiffraktometer iiberein.

In Tabelle 2 sind die Gitterkonstanten sowie die Daten der Intensitats-
messung angegeben. Lorentz- und Polarisationsfaktoren wurden angewen-
det, auf eine Absorptionskorrektur konnte wegen der geringen Kristallab-
messungen verzichtet werden. Die Streufaktoren fiir neutrale Atome stam-
men aus den International Tables for X-Ray Crystallography, Vol. IV
(1974). Die naBchemisch bestimmten geringen Werte von Mangan und
Calcium sind in ihrem Streuvermdgen als Eisen beriicksichtigt.

Die anschlieBende Strukturverfeinerung nach der Methode der klein-
sten Quadrate und die Fouriersynthesen wurden mit dem Programm
SHELX-76 (Sheldrick, 1976) berechnet.

Die Startbasis fiir die Strukturverfeinerung des Anthophyllits vom Och-
senkogel bildeten die Atomkoordinaten und die isotropen Temperaturfak-
toren von Anthophyllit (Finger, 1970) sowie folgende Kationenbesetzung:
Die Tetraeder T1 und T2 nur mit Silizium, M1, M2, M3 nur mit Magnesium
und M4 mit 0,75 Eisen und 0,25 Magnesium besetzt.

Zunichst wurden bei festgehaltener Besetzung von M1, M2 und M3
die Atomkoordinaten, die isotropen Temperaturfaktoren und die Beset-
zung der M4-Position verfeinert. Bei abnehmendem R-Wert von 0,09 auf
0,04 ergab sich dabei ein Besetzungswert fiir M4 von 0,59 Eisen und 0,41
Magnesium.

Um diese Besetzungstendenz zu iiberprifen, wurde erneut eine Verfeine-
rung mit der Ausgangsbesetzung von 0,5 Magnesium und 0,5 Eisen fiir jede
der Kationenpositionen M1, M2, M3 und M4 vorgenommen. Wieder zeigte
sich am Ende der Verfeinerungszyklen eine Besetzung von M1, M2 und
M3 nahezu vollstindig durch Magnesium sowie eine Anreicherung von
Eisen in M4 auf den Wert von 0,67 Fe.

Dem Ergebnis der naBchemischen Analyse angepaft, ergibt sich schlieB-
lich folgende Kationenbesetzung: In T1 und T2 Silizium (der geringe Alu-
miniumwert ist als Silizium beriicksichtigt), in M2 nur Magnesium, in M1
und M3 Magnesium und ganz wenig Eisen, in M4 0,62 Eisen und 0,38
Magnesium. Nach Einfiihrung anisotroper Temperaturfaktoren lieferte die
weitere Verfeinerung der Parameter R-Werte von R = 0,034 und R, =
0,035.

Die Tabelle 3 enthilt die Atomkoordinaten, dquivalente isotrope Tem-
peraturfaktoren sowie die Kationenbesetzung und die Tabelle 4 zeigt die
anisotropen Temperaturfaktoren. !

! F,/F.-Tabellen und Winkel- und Abstandstabellen konnen vom Fachinformations-
zentrum Energie-Physik-Mathematik, D-7514 Eggenstein-Leopoldshafen 2, FRG, ange-
fordert werden. Geben Sie bitte die Ref.-Nr. CSD 53513, die Namen der Autoren und
den Titel des Aufsatzes an.
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Tabelle 3. Atomkoordinaten, dquivalente isotrope Temperaturfaktoren [B., = 8/3 n2
(U114 Uz2 + Uss)] und Kationenbesetzung fiir den Anthophyllit vom Ochsenkogel/
Gleinalpe.

Position  x y z Beq Kationenbesetzung
M1 0,1251(1) 0,1634(1) 0,39303)  0,56(3) 0,98 Mg + 0,02 Fe
M2 0,1250(1) 0,0731(1) —0,1084(3)  0,55(3) Mg

M3 0,1255(1) 0,25 —0,1070(5)  0,52(4) 0,99 Mg + 0,01 Fe
M4 0,1239(1) —0,0094(1) 0,3897(2)  0,80(2) 0,38 Mg + 0,62 Fe
TIA 0,2305(1)  —0,1655(1) —0,4330(2)  0,45(3) Si

TIB 0,0186(1) —0,1664(1) 0,2743(2)  0,48(3) Si

T2A 0,2271(1) —0,0798(1) 0,0637(2)  0,51(3) Si

T2B 0,0245(1) —0,0817(1) —0,2246(2)  0,53(3) Si

O1A  0,1825(2) 0,16352)  0,0599(6)  0,64(9)
O1B  0,0682(2) 0,1636(2) —0,2725(6)  0,68(9)
02A  0,1857(2) 0,0773(2) —0,4370(6)  0,63(8)
02B  0,0631(2) 0,0772(2)  0,2209(7)  0,71(8)
03A  0,1831(3) 0,25 —0,4427(9)  0,76(13) OH
03B 0,0697(3) 0,25 0,227009)  0,65(12) OH
04A  0,1868(2)  —0,00122)  0,0743(7)  0,85(9)
04B  0,0668(2) —0,0068(2) —0,2908(7)  0,77(8)
05A  0,19732) —0,11782)  03321(7)  0,82(8)
05B  0,0504(2) —0,1118(2)  0,0565(6)  0,59(8)
06A  0,20032) —0,1310(2) —0,1712(7)  0,78(8)
06B  0,0486(2) —0,1404(2) —0,4496(7)  0,88(9)

07A 0,2025(3)  —0,25 0,5405(9)  0,80(13)
07B 0,0464(3)  —0,25 0,2220(10)  0,88(13)
Diskussion

In den beiden mit Silizium besetzten Tetraedern T1 und T2 sind die mittleren
T—O-Werte fiir die A- und die B-Kette sehr dhnlich, wobei jedoch T2—0O
jeweils groBer als T1—O ist (Tabelle 5). Die einzelnen T2 — O-Distanzen
variieren in ihrer Lénge deutlich gegeniiber den einheitlicheren Entfernun-
gen T1 —O. Mit 1,602 A und 1,600 A sind T2 —O4 die kiirzesten Tetraeder-
abstinde und T2A — O5A stellt mit 1,670 A die lingste Distanz zum Sauer-
stoff innerhalb eines Tetraeders dar, vgl. Tabelle 5. Fast analog zum Antho-
phyllit von Finger (1970) betragen die Winkel O5— 06— 05 in der A-Kette
169,4° und in der B-Kette 157,9°. Im Vergleich zum Holmquistit vom
Brandriicken (Walter et al., 1989) haben im Anthophyllit vom Ochsenkogel
die fir die Tetraederknickung bestimmenden Winkel der A- und der B-
Kette einen wesentlich grofleren Unterschied (11,5° gegeniiber 3°).

Ebenso wie im Anthophyllit von Finger (1970) zeigen die Kationen in
den M-Positionen einen hohen Ordnungsgrad. Fiir die oktaedrisch koordi-
nierten Kationenpositionen M1, M2 und M3 sind nur geringe Abweichun-
gen in den M — O-Distanzen zu beobachten. Die sehr kleinen Eisengehalte
in M1 und in M3 ergeben sich aus der Verfeinerung; deutlich ist aber die
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Tabelle 4. Anisotrope Temperaturfaktoren Uj; ( x 10%) fiir den Anthophyllit vom Ochsen-
kogel/Gleinalpe. Die Temperaturfaktoren haben die Form exp [—2n?(h2a**Uy; + ... +
2kib*c*U,3)).

Position Ull Uzz U33 U23 Ul3 U12
M1 89(7) 52(6) 70(7) 5(7) —5(7) —~1(7)
M2 89(7) 48(6) 72(7) ~1(8) 47 —1(8)
M3 75(10)  58(9) 63(10) 0 —17(10) 0
M4 154)  113(4) 78(4) 15(4) 31(4) 17(4)
T1A 64(6) 52(7) 57(7) —9(5) 4(5) ~1(5
T1B 63(6) 52(7) 68(7) —2(5) —9(5) ~1(6)
T2A 66(6) 62(6) 66(7) —4(5) —6(5 2(6)
T2B 79(7) 65(6) 56(6) —6(5) 55)  —10(6)
O1A 89(20)  63(17)  92(21) 10(14) 6(14)  —1(14)
O1B 1321)  7318)  73(18) —2(14)  —11(14) 9(15)
024 91(17)  85(17)  63(18) 9(15)  —1(13)  —1(15)
02B 66(17)  102(18)  104(18)  1(15)  —16(13)  —9(15)
03A 12430)  76(25)  90(29) 0 11(20) 0
03B 13029)  72(24)  47(24) 0 7(20) 0
04A 126(18)  101(17)  97(19) —6(15) 14(15)  36(15)
04B 94(19)  88(17)  112(16) 27(15) 2014)  —22(15)
05A 103(17)  13518)  73(17) 31(16)  —15(15)  —2(14)
05B 80(17)  82(17)  62(19) 25(14)  —15(13)  —23(14)
O6A 116(18)  104(17) 77017)  —47(15) 10(15)  —14(15)
06B 112(18)  121(19)  100(20)  —25(15)  —1(15)  22(15)
07A 138(30) 36(24)  131(28) 0 —3422) 0
07B 80(28) 7125  182(29) 0 14(21) 0

Tendenz zur Eisenanreicherung in der M4-Position mit 0,62 Fe und 0,38
Mg. Wie im Holmquistit vom Brandriicken (Walter et al., 1989) sind Bin-
dungsldngen und Bindungswinkel des Koordinationspolyeders von M4
sehr unregelmiBig. Mit Entfernungen von 1,993 A bis 2,143 A stellen 02
und O4 die vier nidchsten Sauerstoffnachbarn dar. Ein weiterer kurzer
Abstand von 2,400 A liegt zwischen M4 und O5A. Bezieht man die beiden
lingeren Distanzen M4 —O5B und M4 —O6B (2,892 A und 2,872 A) in die
ndhere Umgebung von M4 ein, so ergibt sich die von Hawthorne (1983)
diskutierte [7]-Koordination um M4. Der Abstand M4—O6A ist mit
3,490 A bedeutend groBer als die in Tabelle 5 angegebenen M —M-Ab-
stinde. Die kugelsymmetrische Elektronendichteverteilung von Fourier-
projektionen schlieBt eine Aufspaltung der M4-Position aus. Aus Fourier-
schnitten konnte keine signifikante Elektronendichte fiir eine Besetzung
der A-Position ermittelt werden.

Die Sauerstoff — Sauerstoff-Distanzen und die interatomaren Winkel
fiir die tetraedrisch und oktaedrisch koordinierten Positionen entsprechen
den aus chemisch vergleichbaren Amphibolen bekannten Werten. Der kiir-
zeste O —O-Abstand im Anthophyllit vom Ochsenkogel ist mit 2,512 A die
Distanz zwischen den beiden an der Koordination um T2A und um M4
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Tabelle 5. Ausgewihlte interatomare Abstinde (A) fiir den Anthophyllit vom Ochsen-

kogel/Gleinalpe.
Atome A-Kette B-Kette Atome A-Kette B-Kette
T1-01 1,615(4) 1,611(4) M1-01 2,056(4) 2,058(4)
-05 1,630(4) 1,624(4) —-02 2,116(4) 2,136(4)
-06 1,617(4) 1,630(4) —03 2,085(4) 2,065(4)
-07 1,615(2) 1,617(2)
M1-0 2,086
T1-0 1,619 1,621
T2-02 1,617(4) 1,627(4) M2-01 2,141(4) 2,126(4)
-04 1,602(4) 1,600(4) —-02 2,070(4) 2,085(4)
—-05 1,670(4) 1,652(4) —04 2,010(4) 2,042(4)
-06 1,624(4) 1,652(4)
M2-0O 2,079
T2-0 1,628 1,633
T1-T2(+z) 3,046(2) 3,047(2) M3—-01(2x) 2,080(4) 2,078(4)
T1—-T2(—z) 3,076(2) 3,058(2) -03 2,070(6) 2,045(6)
T1—T1 3,047(2) 3,014(2)
M3-0 2,072
M1-M1 3,124(2) M4-02 2,143(4) 2,122(4)
M1—-M2(+z) 3,096(2) —04 2,039(4) 1,993(4)
M1-M2(—z) 3,108(2) —-05 2,400(4) 2,892(4)
M1—-M3(+z) 3,068(3) —-06 3,490(4) 2,872(4)
M1—-M3(—z) 3,068(3)
M1i-M4 3,114(2) Mittel von 4 2,074
M2—-M3 3,189(2) von 5 2,139
M2—M4(+2z) 3,022(2) von 6 2,262
M2—-M4(—2z) 3,040(2) von 7 2,352

beteiligten Sauerstoffen O4A und O5A. Diese Beobachtung stimmt mit den
Angaben fiir die Entfernung O4A — O5A im Anthophyllit von Finger (1970)
und im Holmquistit vom Brandriicken (Walter et al., 1989) iiberein (2,496 A
bzw. 2,552 A).

Zusammenfassend kann die kristallchemische Formel des Anthophyllits
vom Ochsenkogel mit

(Nag,01Cag,02Mgo,76Fe1 2 1)57] (Mg4,95Fe0,03Mn0,02)[56]
[(S17,05Al0,05)8 O22] (OH),

angegeben werden, wobei sich der Eisenwert — der nalBchemischen Analyse
entsprechend — aus Fe}?; und Fed}, zusammensetzt, vgl. Tabelle 1.

Sédmtliche Berechnungen der Strukturverfeinerung wurden an einer VAX 11/785 des
EDV-Zentrums der Universitidt Graz durchgefiihrt. Die Autoren danken Herrn Dr. P.
Golob am Zentrum fiir Elektronenmikroskopie Graz fiir Elektronenstrahlmikroanalysen
sowie Herrn UD. Dr. K. Mereiter am Institut fiir Mineralogie, Kristallographie und
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Strukturchemie der Technischen Universitat Wien fiir die Unterstiitzung bei der Gewin-
nung der optischen Daten und bei der Intensitdtsmessung am Vierkreisdiffraktometer
(Philips PW 1100). Ferner gilt unser Dank Herrn Dr. K. Klima am Institut fir Technische
Geologie und Angewandte Mineralogie der Technischen Universitidt Graz fiir die Durch-
fithrung der Guinieraufnahme.
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