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Calibration of simulated temperature histories of sedimentary basins

Abstract

One of the major problems in simulating the spatial and temporal evolution of a sedimentary basin
is the reconstruction and calibration {(comparison of measured and calculated data) of the
temperature history. In order to improve the calibration of simulated temperature histories several
parameters were investigated with respect to their applicability for the calibration of temperature
histories among them different maturity parameters like the vitrinite reflectance. As no organic
maturity parameter can be converted directly into paleotemperatures other paleothermometers like
fluid inclusions and fission tracks in apatite were investigated and the results were then integrated
and used in the reconstruction of the temperature histories in four wells from the North-West
German Basin using a 1D forward modelling software.

Two wells are situated in a part of the basin, where heating rates during the whole geological
evolution were relatively low and the maximum burial is achived recently. On the contrary in the
area of the other two wells in the western part of the lower Saxony Basin the thermal regime was
strongly influenced by deep-seated intrusions which caused high heating rates during the Mid-
Cretaceous. The intrusion of magmatic bodies subsequently was followed by the inversion of the
basin.

The determination of maturity with several different maturity indicators led to relative satisfactory
maturity trends in all wells, only if samples which reveai different organic facies or strong
impregnations with migrated hydrocarbons were excluded. Although the wells were subjected to
different heating rates no shift of the maturity parameters with respect to vitrinite reflectance was
observed. This indicates that a certain value of a maturity parameter reflects always the same
maturity in terms of vitrinite reflectance. This observation has been made also for all so-called
biomarker maturity parameters. This indicates that all organic maturity parameters évolve
according to very similar reaction kinetics.

A more or less detailed study of the diagenisis in the investigated sandstones and the deter-
mination of paleotemperatures in fluid inclusions and with AFTA (Apatite-Fission-Track
anaiysis) gave indications especially on the maximum temperatures achived during the burial
history of the studied sedimentary sequences. In one well it was further possible to establish a
paleothermal "gradient”, which was much higher than the present gradient and which couid also
be related to the intrusion of the Bramscher Massiv. The timespan of maxirmmurn temperatures was
constrained by AFTA.

By integrating all paleotemperature values and the organic maturity parameters the burial - and
temperature histories of the wells were reconstructed utilizing a 1-D forward modelling simulation
programme. In this context different approaches to calculate vitrinite reflectance values were
tested. The study shows that approaches based on reaction kinetics to calculate vitrinte reflectance
are superior to approaches which are more empirical like the TTI (Time-Temperature-Integral).
The results of this study indicate clearly that without the help of paleogeothermometers which are
sensible to maximum temperatures a satisfactory calibration of simulated temperature histories is
hardly to perform. Only the integration of several parameters allows a more reliable
reconstruction of temperature histories which is the key element for the reconstruction of oil- and
gas generation. Fluid inclusions and AFTA are in this context the most promising tools in

combination with organic maturity parameters.
It should be emphazised that apart from the temperature history reconstruction, the availability of

very accurate kinetic parameters for the calculation of oil- and gas generation is indispensable.
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1.0 Einfithrung

1.1 Problemstellung und Zielsetzung

1.1.1 Einleitung

Die Entwicklung eines Sedimentbeckens ist ein komplexer Vorgang, der durch zahlreiche
geologische Prozesse, wie z.B. Sedimentation, Erosion und die Tektonik, kontrolliert wird. Unter
Einbeziehung der physikalischen und chemischen Grundlagen kann durch komplexe Gleichungs-
systeme fir den Massen- und Energictransport cine quantitative Beschreibung dieser Prozesse in
Form eines mathematischen Modells erarbeitet werden. Die Integration aller relevanten Prozesse in
einem deterministischen, dynamischen mathematischen Simulationsmodell erméglicht die numer-
ische Rekonstruktion der geologischen und geochemischen Entwicklung eines Sedimentbeckens
entlang der geologischen Zeitskala. Die aus der numerischen Simulation resultierenden Temperatur-
geschichten stellen das Schliisselelement zur Rekonstruktion der Kohlenwasserstoffgenese mittels
kinetischer Modelle dar. Mit der Rekonstruktion der Temperaturgeschichte und der Quantifizierung
der Kohlenwasserstoffgenese und Migration als Hauptziel wurde die Beckensimulation entwickelt
und als neues Instrument in den Geowissenschaften aufgebaut.

Die modellierten Temperatur- und Versenkungsgeschichten miissen anhand gemessener Datensitze
tiberpriift bzw. kalibriert werden. Wihrend dieser Kalibration werden die an den Sedimentgesteinen
gemessenen und mittels der numerischen Simulation berechneten temperatursensitiven Daten mit-
einander verglichen und durch die - geologisch sinnvolle - Veridnderung verschiedener Parameter in
Einklang gebracht. Insofern stelit die Kalibration einen entscheidenden Schritt in der numerischen
Simulation von Temperatur- und Versenkungsgeschichten dar.

Neben der Vitrinitreflexion aus der Gruppe der organischen Reifeparameter wurden zur Kalibration
bisher vor allem die nach dem Bohren ermittelten Bohrlochtemperaturen verwendet.

Die Vitrinitreflexion erlaubt, ebenso wie eine Reihe anderer organischer Reifeparameter, eine
Aussage tiber die Reife des OM und damit iiber den Grad der thermischen Beanspruchung wihrend
der geologischen Entwicklung eines Sedimentgesteins. Prinzipiell beruht diec Anwendung organischer
Reifeparameter auf regelmifBigen physikalischen und chemischen Verdnderungen am OM mit
zunchmender thermischer Beanspruchung. Die Beurteilung von organischen Reifeparametern als
Spiegel der thermischen Geschichte cines Sedimentbeckens bereiten jedoch einige Schwierigkeiten.
Die organischen Reifeparameter sind als Funktion der thermischen Geschichte eines Sediment-
beckens zu betrachten und folgen dabei einer komplexen und sehr oft unbekannten Reaktionskinetik,
Ferner geben sie den maximal erreichten Reifegrad wieder (irreversibel) und sind daher als
"Summeneffekt” verschiedener, aufeinanderfolgender thermischer Ereignisse zu betrachten.
Unterschiedliche Temperaturgeschichten (maximale Temperaturen) konnen so zu dhnlichen Reife-
werten fithren.

Aus diesem Grund ist es nicht méglich, organische Reifeparameter direkt in absolute Paldo-
temperaturen zu konvertieren. Ein zusitzliches Problem bei der Bewertung der gemessenen Para-
meter liegt in ithrer Abhéngigkeit vom Typ des OM.
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Basierend auf diesen Uberlegungen erscheint es zweckmiiBig, andere unabhingige Paliogeothermo-
meter zu verwenden, die genauere Aussagen zur thermischen Entwicklung emes Sedimentbeckens
oder von Sedimentgesteinen in einer Bohrung ermdglichen. Diese Parameter konnen dann ergénzend
zu den organischen Reifeparametern zur Uberpriifung berechneter Temperaturgeschichten eingesetzt
werden.

Paliogeothermometer aus dem geologisch-mineralogischen Bereich ("anorganische"” Temperatur-
indikatoren) erscheinen unter bestimmten Annahmen und Voraussetzungen in diesem Zusammen-
hang besonders geeignet. Sie ermoglichen giinstigenfalls die Bestimmung eines "Temperaturfixpunk-
tes" oder eines Temperaturintervalls, das in der geologischen Vergangenheit in jedem Fall von den
Sedimentgesteinen durchschritten werden mubite.

Insbesondere Untersuchungen an Fliissigkeitseinschliissen in authigenen Mineralphasen und die
Bestimmung von stabilen Sauerstoffisotopenverhilinissen an Karbonatzementen sowie die Bestim-
mung von Apatitspaltspurenparametern (AFTA - Apatite Fission Track Analysis) kénnen prizisere
Temperaturinformationen liefern. Die zeitliche Einordnung der FliissigkeitseinschiuBbildung und der
Karbonatzementbildung in die diagenetische Entwicklung und damit auch die Einordnung in die
Versenkungs- und Temperaturgeschichte, ist eine Voraussetzung, um die erfaBten Daten richtig zu
interpretieren,

1.1.2 Zielsetzung

Die Verbesserung der Kalibration simulierier Temperaturgeschichten ist das Hauptziel der
vorliegenden Arbeit. Die Komplexitit der Fragestellung verlangte einen interdiszipliniiren Ansatz,
der sowohl organisch-geochemische als auch geologisch-petrologische und allgemein geologische
Aspekte umfaBt.

In cinzelnen ergeben sich aus der oben aufgefiihrten Problematik fiir die vorliegende Arbeit drei
groBe Aufgabenschwerpunkte:

A) Die Bestimmung der Reife des organischen Materials unter Verwendung verschicdener
Reifeparameter. Der Vergleich dieser organischen Reifeparameter soll zu einer besseren
Beschreibung der Reife des OM fiihren.

B) Die Palioiemperaturbestimmung mittels anorganischer Palidogeothermometer sowie die
zeitliche Einordnung der ermittelten Temperaturen in die geologische Geschichte der Gesteine
(Diagenesegeschichte).

C) Die numerische Simulation der Versenkungs- und Temperaturgeschichten und deren
Kalibration unter Verwendung organischer Reifeparameter und anorganischer Temperatur-
indikatoren. Dazu wird ein Vergleich von Temperaturgeschichten durchgefiihrt, die entweder
ausschlieBlich mittels organischer Reifeparameter kalibriert oder zusitzlich mit unabhingigen
Paldogeothermometem kalibriert werden. Die Unterschiede, die sich aus den verschiedenen
Kalibrationsmethoden in Hinblick auf die Kohlenwasserstoffgenese ergeben, sollen iiberpriift
werden. Zudem werden die anorganischen Temperaturindikatoren auf thre Anwendbarkeit bei
der Kalibration bewertet.
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1.2 Die geologische Entwicklung des nordwestdeutschen Beckens

Im Oberkarbon erfolgte die Hebung des Rhenoherzynischen Beckens, und es bildete sich, auf der
Vorderseite der nach Norden wandernden Faltungsfront, ein ausgedehnter Sedimentationsraum
(ZIEGLER 1982, 1988, 1989), dem das rezente Nordwestdeutsche Becken teilweise entspricht.

Die Faltung und Aufwolbung wird nach jingeren Ergebnissen auf die Ausbildung einer
Subduktionszone entlang der variszischen Deformationsfront zuriickgefithrit (MEISSNER et al.
1984). Die varisziche Vorlandmolasse nahm bis zum Namur diberwiegend marine Sedimente auf,
wahrend sich zum oberen Westfal B ein Ubergang zu stiirker terrestrischem Emfluf8 durchsetzte,
wobel marin-deltaische bis fluviatil-deltaische Sedimente vorherrschten (PAPROTH 1989,
JANKOWSKI et al. 1990) Dieser Zeitraum ist durch die intensive Kohleflozbildung gekenn-
zeichnet. Ab dem oberen Westfal C begann die Zergliederung in einzelne Teilbecker und im unteren
Westfal D treten die letzten Floze und marin-brakischen Horizonte auf. Das obere Westfal D und
das Stefan sind bereits durch kontinentale Rotsedimente charakterisiert.

Die folgende Entwicklung des Raumes fand auf dem variskisch konsolidierten Basement statt und
wurde durch intrakontinentale Prozesse kontrolliert (ZIEGLER 1989).

Spitherzyne Bewegungen wihrend des Rotliegenden filhrten zur Ausbildung des Permbeckens
(PLEIN 1978, ZIEGLER 1982), das in cinen nordlichen und einen siidlichen Teil durch das Ryn-
kobing-Fyn-Hoch geteilt ist. Das Nordwestdeutsche Becken stellte den zentralen Teil des siidlichen
Teilbeckens dar, in das von Siiden kiastische Sedimente geschiittet wurden. Im Unterrotliegenden
(Autun) fithrie Rifibildung zur Ausbildung von Graben (GAST 1989), dic besonders im Bereich
ostlich der Weser ausgepragt waren. Nachfolgend setzte im Oberrotliegenden die Sedimentation in
diesen Griben ein, wohingegen die Hochgebiete zwischen den Graben erodiert wurden. Michtige
fluviatile und dolische Sedimente und im Beckenzentrum Sabkha-Sedimente kennzeichneten das
Oberrotliegende des Nordwestdeutschen Beckens (PLEIN 1978, VAN WIIHE et al. 1980,
GRALLA 1988). Unter zunchmend ariden klimatischen Bedingungen kam es anschiieend im Zech-
stein zur Ausdehnung des Sedimentationsraumes und Ausbildung zyklischer Karbonat- und Salinar-
folgen, die im Beckenzentrum primir 1000 bis 1500 m Michtigkeit erreicht haben diirfien
(JARRITZ 1973). In den meisten Gebieten stellen diesc Salze die wichtigsten Abdeckungen fiir die
Rotliegend-Gasiagerstitten dar (PLEIN 1978, VAN WIJHE et al. 1980).

In der Trias fiihrte ein allgemeiner Meeresspiegelanstieg, der durch globale eustatische Meeresspie-
gelschwankungen (VAIL et al. 1977) verursacht wurde, zu einer weiteren VergroBerung des Abla-
gerungsraumes, der durch kontinental bis brakisch-marine Rotsedimente (Buntsandstein, Keuper)
und flachmarine und evaporitische Sedimente charakierisiert ist (BRINKMANN 1977). Der ge-
samte Raum wurde durch die Entwicklung der arktischen, nord-atiantischen und tethischen Rift-
systeme mitbeeinfluflt, was zu unterschiedlicher Subsidenz und zur Untergliederung des Nordwest-
deutschen Beckens in einzelne Teiltrdge fiihrte (BETZ et al. 1987, ZIEGLER 1989). Erste halokine-
tische Bewegungen fiihrten vom Bunstsandstein bis zum mittleren Keuper (JARRITZ 1973) zu
Iokalen Michtigkeitschwankungen. Im westlichen Bereich des Nordwestdeutschen Beckens war die
Ausbildung der Salzstocke bereits im Keuper und zu Beginn des Jura abgeschlossen (JARRITZ
1973), wiahrend ostlich von Bremen viele Salzstdcke und -mauern erst in der Oberkreide und dem

Tertidr anfstiegen.
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Zu Beginn des Jura erfolgte ein weltweiter Meeresspiegelanstieg mit regionalen Transgressionen, die
den Ubergang des Nordwestdeutschen Beckens in ein Epikontinentalmeer einleiteten, in dem
teilweise vollmarine Bedingungen vorherrschten. Der Aufstieg des bathonischen Nordsee Riftdomes
pragte die thermische Entwicklung des gesamten Ablagerungsraumes (ZIEGLER 1989). Die
Sedimente des unmteren Jura (Lias) sind durch tomig-mergelige, teilweise organisch-reiche
Schwarzschiefer (Posidonienschiefer) dominiert, die hervorragende Erd6lmuttergesteinseigenschaf-
ten aufweisen (BOIGK 1981). Der Dogger zeichnet sich dagegen durch Einschaltung sandiger
Horizonte aus, die im nordwestdeutschen Raum hiufig als Erdol- und Erdgasspeicher angetroffen
werden (BOIGK 1981).

Im oberen Jura (Malm) erfolgte die vollige Umgestaltung des Sedimentationsraumes. Als Resultat
von Krustendehnungsprozessen in der Nordsee entwickeiten sich marginal, aufgrund ausgleichender
dextraler Bewegungen ("Divergent wrenching"), Einzelbecken, zu denen auch das Niedersichsische
Becken gehért (BETZ et al. 1987, BINOT et al. 1991). Gleichzeitig erfolgte der Aufstieg der
Brabanter, der Rheinischen und der Bohmischen Masse sowie der Pompeckj'schen Schwelle
(Abb.1). Mit dem Ubergang vom Jura zur Kreide wurde der Hohepunkt der tektonischen Aktivititen
erreicht. Zahlreiche vulkanische Gange, fiir die mit der K/Ar-Methode Alter von 145 bis 150 Mil-
lionen Jahre bestimmt wurden (HARRISON et al. 1979), zeugen im Bereich der Niederlande zudem
von starker vulkanischer Aktivitat und deuten moéglicherweise auf einen erhdhten WiarmefluB (LEE
et al. 1989). Im Bercich der Emsmiindung intrudierte zu dieser Zeit wahrscheinfich das "Qst-
Groningen-Massiv" (KETTEL 1983). Andere Autoren nchmen fiir diesen Intrusionskomplex jedoch
ein Rotliegendalter an (PATIIN 1964, VAN WIJHE et al. 1980). Ab dem Kimmeridge ist die
geologische Entwicklung auf der Pompeckj'schen Schwelle und im Niedersichsischen Becken (Abb.

1) getrennt zu betrachten.
a) Niedersichsisches Becken

Als Niedersichsisches Becken wird der seit dem Kimmeridge bis ins Tertiar aktive Sedimen-
tationsraum zwischen dem Pompeckj'schen Block im Norden, der osthollindischen Triasplatte im
Westen und der Rheinischen Masse im Siiden und Osten bezeichnet (Abb. 1).

Die eigentliche Entwicklung des Niedersichsischen Beckens setzte im Kimmeridge ein. Diffe-
rentielle Subsidenz entlang NW-SE gerichteter Storungssysteme fithrte zur Ausbildung von Horst-
und Grabenstrukturen, die Iateral stark wechselnde Sedimentmichtigkeiten verursachten. Die Sedi-
mente indizieren iberwiegend brackisch- marine bis marine Bedingungen (BETZ et al. 1987).
Aufsteigende Salzstocke und Meeresspiegelschwankungen bedingten beckenweite laterale Fazies-
wechsel. Die evaporitischen bzw. hypersalinaren Bedingungen mm Obermaim erméglichten die
Akkumulation von ca. 1000 bis 1500 m michtigen Karbonaten und Evaporiten besonders im
stlichen Teil des Niedersichsischen Beckens, die ebenfalls lateral starken Michtigkeitsschwan-
kungen unterworfen sind.

Im Wealden (Ryazanian) wurden im westlichen Beckenteil maximal 500 m méchtige teilweise
bitumindse Tonsteine akkumuliert, wahrend tm Osten und Siiden an der Beckengrenze kohlehaltige,
deltaische Sedimente abgelagert wurden. Bis zum Alb erfolgte dann im gesamten Becken die
Sedimentation fiberwiegend mariner Tonsteine mit groberklastischen Einschaltungen, die insgesamt
1500 bis 2000 m Michtigkeit erreichen. Schwellenregionen waren durch erheblich geringere Miich-
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tigkeiten von teilweise wenigen Zehnermetern charakterisiert (BOIGK 1981). Im muttleren Apt und
Alb fithrte ein erneuter Meeresspiegelanstieg zum Ubergreifen des Sedimentationsraumes auf den
Pompeckj'schen Block. Im Zusammenhang mit der deutlich reduzierten Riftaktivitit im Bereich der
Nordsee klangen die differentiellen Hebungsbewegungen aus, und es erfolgte eine gleichmadige
Sedimentation der cenomanischen und turonischen Karbonatserien.

AnschiieBend wurde das Niedersichsische Becken vom Coniac bis zum Santon invertiert. Ehemalige
Graben wurden herausgeprefit und erodiert, und gleichzeitig wurde in den Randgebieten sedi-
mentiert. Ein charakteristisches Stdrungsmuster (Aufschiebungen, Uberschiebungen) und Inver-
sionsstrukturen prigen das Bild des neu entstandenen Niedersidchsischen Tektogens (BALD-
SCHUHN et al. 1985). Stark und schwach invertierte Bereiche liegen hiufig schr eng beicinander.
Die Inversionsbewegungen, die auch in weiten Teilen der siidiichen Nordsee zu beobachten sind,
werden mit den kompressiven orogenen Phasen im Alpenraum in Verbindung gebracht (ZIEGLER
1989).

Mit dem Einsetzen der Inversion scheint der AufStieg magmatischer Massive einherzugehen
(BINOT et al. 1991), die sich durch positive Schwereanomalien (BACHMANN & GROSSE 1989)
und erhohte Vitrinitreflexionswerte (TEICHMULLER et al. 1979, 1984, DEUTLOFF et al. 1980)
und héhere Mitkristallinititen (BRAUCKMANN 1984) nachweisen lassen. Hydrothermale Ereig-
nisse (STADLER 1971) begleiteten den Magmatismus. Die genaue Lage und ridumliche Bezichung
der angenommenen Plutone wurde von GIEBLER-DEGROQ (1986) anhand geophysikalischer
Modelle iiberpriift. Durch die Intrusionen war das Temperaturfeld fiir einen Zeitraum von einigen
Millionen Jahren nachhaltig gestort, wobei dic maximalen Temperaturen nach MUNDRY (1968,
1971) nur einige hunderttansend Jahre geherrscht haben diirften. Nach STADLER & TEICH-
MULLER (1971) ist diec Hauptphase der Inkohlung ilter als dic Hauptbewegungen wihrend der
Beckeninversion. Nach BINOT et al. (1991) sind beide Vorginge gleichalt. Salzbewegungen fanden
im nérdlichen Bereich des Niedersichsischen Beckens mit Beginn des oberen Jura, aber auch in der
Oberkreide statt. Aufgrund geringmiichtiger Michtigkeiten der Zechsteinsalze sind im gesamten
zentralen und sidlichen Bereich keine Salzdome zu beobachten.

Mit der Transgression im Obercampan wurden erneut iiberwiegend marine Kalke im Nieder-
sachsischen Becken abgelagert, dic wahrend der laramischon Hebungsphase (friihes Paldozén)
wieder erodiert wurden. Im Tertidr erfolgte die Verkippung des invertierten Beckens nach Norden
(BALDSCHUHN et al. 1991). Dies fiihrte zur Sedimentation von eozinen und oligozinen Tonen
und Sanden im nérdlichen Bereich des Beckens, die teilweise wieder erodiert wurden. Im siidlichen
Teil des Beckens sind nur sehr geringmichfige tertiire Serien zu beobachten, die nach KOCKEL
(1991, mdl. Mitt.) nicht miichtiger als 200 m waren. Das thermische Regime wurde nur marginal
vom Rifting in der Nordsse und der eozéinen bis rezenten Entwicklung des Oberrheingrabensystems
beeinfluft (ZIEGLER 1989).

b) Pompeck;j'sche Schwelle

Als Pompeckj'sche Schwelle wird der wahrend des Malm und der Unterkreide als Hochgebiet
ausgeprigte Bereich nordlich des Niedersichsischen Beckens bezeichnet (Abb. 1). Es wird von
diesem durch dic Weser-Ems-Linie und das Aller-Lincament getrennt. Im Norden und Osten ist die
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Begrenzung durch die Ostholsteinisch-Mecklenburgische Schwelle und das Nordseebecken festge-
legt.

Zur Zeit des Wealden lagen grofie Teile der Pompeck)'schen Schwelle iiber dem Meeresspiegel, und
es traten nur isolierte Wealdenvorkommen in Subrosions- und Salzstockrandsenken auf. Mit Beginn
der Unterkreide wurde der gesamte Raum sukzessive von Westen und Nordwesten in den Sedimen-
tationsraum miteinbezogen, der allgemein bis zur Oberkreide nur durch sehr geringmichitge
Sedimente gekennzeichnet ist (SCHOTT et al. 1969, BOIGK 1981). In diesem Flachmeergebiet
wurden iiberwicgend dunkle Tonsteine und Tonmergelsteine sedimentiert.

Wihrend der Oberkreide wurde die Pompeckj'sche Scholle infolge des Meersesspiegelanstiegs
(VAIL et al. 1977) vollig uberflutet, und es lagern sich nahezu 1000 m michtige oberkreiazische
Mergelkalke und Kalksteine ab (ZIEGLER 1988). Der Meeresspiegelriickgang im mittleren Palio-
zin (laramische Phase) fuhrte zu einer Beendigung der Karbonatsedimentation (ZIEGLER 1982).

Die mesozoischen Rifisysteme der Nordsee und des Atlantischen Schelfes wurden im Tertidr inaktiv
(ZIEGLER 1982, 1988). Diese Vorginge fithrten zu Ausgleichsbewegungen, die in weiten Teilen
des siidlichen Nordseebeckens und der angrenzenden Gebiete zu eciner weiteren kontinuierliche
Absenkung beitrugen. Insgesamt wurden ca. 800 bis 1000 m tertidre Tonsteine und Mergelsteine
und untergeordnet Sande akkumuliert, die in Richtung auf das Niedersichsische Becken deutlich
reduziert sind. Das thermische Regime wird seit dem oberen Eozin nur wenig von der Riftingphase
im Oberrheingraben mitbeeinfluBt (ZIEGLER 1989).

1.3 Grundlagen der numerischen Simulation von Versenkungs- und Temperaturgeschichten

Die "richtige" Rekonstruktion der Temperaturgeschichte eines Sedimentbeckens ist von grundle-
gender Bedeutung fiir die Quantifizierung der Kohlenwasserstoffgencse in einem Erdélmutter-
gestein. Nur dic Integration der wichtigsten in einem Sedimentbecken ablaufenden geologischen
(z.B. Sedimentation, Erosion, Tektonik, etc.) und physikalisch-chemischen Prozesse kann zu einem
realistischen Ergebnis fithren. Die einzelnen Prozesse miissen jeweils in vereinfachte mathematische
Gieichungen {mathematisches Modellj umgesetzt werden, die den Massen- und Energictransport im
Sedimentbecken beschreiben sowic den physikalischen und physikochemischen Anderungen des
organischen Materials als Funktion der Temperatur und Zeit Rechnung tragen. Die computer-
gestiitzte numerische Simulation erméglicht dann die Berechnung verschiedener fiir die Kohlenwas-
serstoffgenese wichtiger Parameter, wie Druck, Temperatur und die physikalischen und thermischen
Eigenschaften der Sedimente bei sich standig verindernden Randbedingungen entiang der geologi-
schen Zeitachse (geologisches Modell). Der Zeitpunkt und die Menge der generierten Kohlenwasser-
stoffe in potentiellen Muttergesteinen wird dann, unter Verwendung eines kinetischen Modells und
der Temperaturgeschichte (geochemisches Modell), quantifiziert (WELTE & YUKLER 1981,
WELTE & YALCIN 1988).

In der vorliegenden Arbeit wurde das 1-D PDI-Simulationsprogramm der Firma IES verwendet, das
ein deterministisches, dynamisches, vorwiarts-Modellierungs- System darstellt. Die theoretischen
Grundlagen sowie die mathematischen Konzepte und die Definitionen der wichtigsten Begriffe sind
in WELTE & YUKLER (1981), WELTE & YALCIN (1988), YALCIN et al. (1988), WYGRALA
(1989), und DUPPENBECKER 1992) dargestellt. Auf eine cingehende Diskussion dieser Grund-
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lagen wird hier verzichtet. Im folgenden Abschnitt werden einzelne wichtige Aspekte der numeri-
schen Simulation, die in dieser Arbeit bedeutungsvoil sind, kurz diskutiert.

- konzeptionelles Modell

Die Grundlage fiir die Simulation ist das konzeptionelle Modell, in dem die Rahmendaten fiir das
Modell festgelegt sind, die sich aus den geologischen Gegebenbeiten des betrachteten Sediment-
beckens ergeben. Das konzeptionile Modell stelit somit das Bindeglied zwischen den bekannten geo-
logischen Rahmenbedingungen und dem mathematischen Modell dar.

Das konzeptionelle Modell ist streng zeitbezogen. Alle wichtigen geologischen Ereignisse (Events -
geochronologische Einheiten) mit einheitlichen, vergleichbaren Randbedingungen, wie Sedimen-
tation, Nicht-Ablagerung, Erosion oder iektonische Vorgéinge, werden darin zeitlich, lickenlos und
aufeinanderfolgend definiert . Zudem miissen die thermischen und physikalischen Randbedingungen
des Systems fiir jedes Ereignis festgelegt werden.

Die Eingabedaten fiir das Modell ergeben sich z.B. aus den Bohrungsdaten und aus der geologisch-
struktureflen Entwicklung eines Sedimentbeckens. Durch diese Datensétze werden sowohl die geo-
logischen Randbedingungen als auch die priméren und sekundiren thermophysikalischen Parameter
definiert, die maBgeblich die Verinderungen der Temperatur in Abhingigkeit von der Teufe und
Zeit mitbestimmen.

Folgende Eingabedaten werden bendtigt:

I)  rezente und moglicherweise durch Erosion abgetragene Sedimentmachtigkeiten
2)  Lithologien
3)  heutige Porosititen

Die physikalischen und thermischen Randbedingungen an der Oberflache sind durch dic Wasser-
tiefen und dic Temperaturen an der Grenze Sediment/Wasser festgelegt.

Die thermischen Randbedingungen an der Basis der betrachteten sedimentiren Sequenz werden
durch den Wirmefluf bestimmt.

Die thermophysikalischen Parameter, wie thermische Leitfihigkeiten, Warmekapazitéiten, Kompres-
sibilititen, initiale Porosititen, Porositits - Permeabilititsbezichungen und Dichten, ergeben sich
aus den lithologischen Eigenschafien der Schichten.

In zahlreichen Arbeiten wurden die einzelnen gesteinsphysikalischen Parameter bestimmt (z.B.
KAPPELMEYER & HAENEL 1974, CHILINGARIAN & WOLF 1975, GRETENER 1981,
CHILINGARIAN 1983 u.v.m). Im verwendeten Programm sind m einer Datenbank bereits alle
Parameter fur 66 verschiedene Lithologien vorgegeben, die aber nach Bedarf modifiziert werden
konnen.
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Aus den oben genannten Eingabedaten berechnen sich nach der numerischen Simualtion fiir jedes
Ereignis (event) Ausgabedaten. Die Ausgabedaten umfassen im einzelnen die Machtigkeiten, Poro-
sititen, Drucke und Temperaturen und kénnen in Form einer Versenkungs- und Temperatur-
geschichte dargestellt werden. Ferner lassen sich die Vitrinitreflexion und die generierten Kohlen-
wasserstoffmengen fiir definierte Kerogentypen zeit- und teufenabhingig darstellen. Zahlreiche
andere Parameter, wie z.B. Permeabilititen, werden ebenfalls mitberechnet.

Die Berechnung der Kohlenwasserstoffgenese wird mittels kinetischer Modelle (TISSOT &
ESPITALIE 1975, UNGERER et al. 1986, QUIGLEY et al. 1987) vorgenommen, die alle auf der
Arrhenius-Gleichung beruhen, die Reaktionen erster Ordnung behandelt. Im Prinzip soliten die
Basisparameter wie die Aktivierungsenergie und die Frequenzfaktoren experimentell fiir jedes Erdol-
mutiergestein getrennt bestimmt werden (TISSOT et al. 1987). Mit der kalibrierten Temperatur-
geschichte aus dem geologischen Modell werden die kinetischer Gleichungen fiir die Umwandlung
des Kerogens geldst. Der zeitliche Verlauf der Kohienwasserstoffbildung kann somit quantifiziert
werden. Die Menge der generierten Kohlenwasserstoffe wird in gKW/gTOC angegeben. Die
gebildeten Ol-und Gasmengen sind auf das geschlossene System bezogen, d h., Migrationsveriuste
sind nicht beriicksichtigt (WELTE & YALCIN 1988).

Grundlegend fiir die riphtige Berechnung der Kohlenwasserstoffgenese ist vor allem die méglichst
akkurate Bestimmung der Temperaturgeschichte.

= Kalibration

Die Kalibration der Versenkungsgeschichte bezeichnet den ProzeB der Anpassung und Verdnderung
der Parameter, die im wesentlichen dic Kompaktion der Gesteine becinflussen. Die Kalibration der
Versenkungsgeschichte wird auch Optimierung genannt (WYGRALA 1989). Im Prinzip stellen die
wiederholten Kalibrationsliufe nichts anderes als eine Sensitivititsanalyse der Versenkungsge-
schichte dar.

Zyr Optimierung/Kalibration der Versenkungsgeschichte werden die heutigen Michtigkeiten und
Porosititen der Schichien mit den berechneten verglichen. Erst wenn eine Uberemstimmung der be-
rechneten mit den tatsichlich gemessenen Daten erzielt wurde, kann die Kalibration der Temperatur-
geschichte vorgenommen werden.

Da in gewisser Weise die thermischen Verhiltnisse auch das Kompaktionsverhaiten mitbeginflussen,
ist eine strenge Trennung der beiden Vorgéinge - Optimierung der Versenkungsgeschichte und Kali-
bration der Temperaturgeschichte - eigentlich nicht maglich.

Die beiden wichtigsten Parameter, die bisher in den meisten Simulationsmodellen zur Kalibration
der Temperaturgeschichte verwendet werden, sind die Vitrinitreflexion und die rezenten Bohrioch-
temperaturen.

Die Bohrlochtemperaturen erméglichen einc Kalibration der Temperaturgeschichte nur firr die
rezente bis subrezente geologische Vergangenheit. Zudem stellt die Bestimmung korrekter Bohrloch-
temperaturen ein groBes Problem dar, welches detailliert von HERMANRUD et al. (1990) behan-
delt wird. Aus inkorrekten Bohrlochtemperaturen ermittelte rezente WarmefluBwerte und deren
Interpolation in die geologische Vergangenheit bei angenommenen konstanten Bedingungen kénnen
zu vollig falschen Temperaturgeschichten fiihren.
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Di¢ Vitrinitreflexion wird als Kalibrationsparameter fiir die Temperaturentwicklung in der geo-
logischen Vergangenheit verwendei. Die aus der Temperaturgeschichte berechneten Vitrinitre-
flexionsdaten werden mit den an Kemproben gemessenen Daten verglichen. Die Berechnung der
Vitrinitreflexion dient der Beschreibung der zeitlichen Entwicklung der Reife des OM und kann iiber
verschiedene Ansitze wie z.B. den sogennanten TTI nach LOPATIN (1971) und WAPLES (1980)
erfolgen oder aber mittels kinetischer Modelle, wie si¢ von LARTER (1988) und SWEENEY &
BURNHAM (1989) vorgeschlagen wurden. Diese Modelle werden in Kap. 9 im einzelnen kurz vor-
gestellt. Neben diesen Methoden kann die Reifeentwicklung mittels des Transformationsverhalt-
nisses bestimmt werden (PELET 1985).

Aus dem oben gesagten ergibt sich, daB die Kalibration der Temperaturgeschichte mittels der Vitri-
nitreflexion auch von dem zur Berechnung verwendeten Vitrinitreflexionsmodell abhiingt. Deswei-
feren ist die Messung von Vitrinitreflexionswerten von vielen Faktoren beeinfluit, die von der Pro-
benpraparation bis hin zur Identifikation der "richtigen" Vitrinite (PRICE & BARKER 1985,
DURAND et al. 1986) reicht.

Zur Kalibration der Temperaturgeschichten werden daher z.T. auch Biomarkerreifeparameter ver-
wendet, deren systematische Verinderungen sich auch als Reaktionen erster Ordnung ent-sprechend
der Arthenius-Gleichung beschreiben lassen (MACKENZIE & MCKENZIE 1983). Fiir die einzel-
nen Reaktionen liegen m der Literatur jedoch verschiedene empirisch und experimentell ermitteite
Datensitze fiir die Aktivierungsenergien und Frequenzfaktoren vor (MACKENZIE & MCKENZIE
1983, SAJGO & LEFFLER 1986, RULLKOTTER & MARZI 1988). Dic Kalibration hingt in
diesem Fall ebenfalls stark von den verwendeten kinetischen Daten ab. Zudem ist fraglich, ob es
sich bei den Biomarkerreaktionen um gut definierte Reaktionen handelt (ABBOTT et al. 1991). In
keinem Fall decken diese Parameter einen ausreichend groBen Reifebereich fiir eine umfassende
Kalibration ab.

Die zusitzliche Kalibration mit Hilfe anderer geologisch-mineralogischer Paliogeothermometer ist
aus den oben beschricbenen Griinden erwiinscht (s.Kap. 9.2.4).

Zusammenfassend wird also deutlich, daB die numerische Simulation der geologischen Geschichte
dic genaue Rekonstruktion der Temperaturgeschichte eines Sedimentbeckens zum Ziel hat, die dann
in Kombination mit einem kinetischen Modell fiir die Berechnung der Kohlenwasserstoffgenese zu
einem besseren Verstindnis des zeitlichen Ablanfs der Kohlenwasserstoffgenese beitragen kann und
auch Mengenvoraussagen fiir die gebildeten Kohlenwasserstoffe ermdglicht,

2. Probenmaterial und Methodik
2.1 Die Lage und der geologische Rahmen der Bohrungen.

Probenmaterial aus vier Bohrungen des nordwestdeutschen Beckens, die unterschiedliche geo-
logische Verhiltnisse reprisentieren, wurden fiir dic Untersuchungen ausgewdahlt.
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Die Bohrungen A und B liegen im nérdlichen Emsland (Abb.1). Sie durchteufen eine oberkarbo-
nisch-quartire Schichtenfolge. Die postkarbone Geschichte zeigt eine relativ kontinuierliche Ab-
senkung, die im Buntsandstein und Keuper durch halokinetische Bewegungen beeinfluflt wurde. Die
Bohrung B hat ca. 1800 m Salz durchteuft. Nach geologischen Gesichtspunkien liegen die
Bohrungen am Westrand der Pompeckj'schen Schwelle im Ubergang zum Nordseebecken. In diesen
Bohrungen erreichen die Sedimente rezent ihre maximale Versenkung und nach bisherigen Erken-
ntnissen rezent bis subrezent die Maximaltemperaturen. Eine mogliche Beginflussung des Tempe-
raturfeldes durch das Ost-Groningen Massiv (Abb.1) kann nicht ausgeschlossen werden.

Die Bohrungen Norddeutschiand 8 (Bohrung N) und Frenswegen 5 (Bohrung F) liegen am West-
rand des Niedersichsischen Beckens im siidlichen Emsland (Abb.1). Die Schichtenfolge umfaBt in
der Bohrung F oberkarbonische bis unterkretazische Sedimente sowie eine diinne quartire Auflage,
wihrend in der Bohrung N oberkarbonische bis oberjurassiche/unterkretazische (Wealden) Sedi-
mente erbohrt sind. Die Sedimentabfolge ist durch zahlreiche Schichtliicken gekennzeichnet.

Die maximale Versenkung und die maximaien Temperaturen dieser Bohrungen wurden in der
Oberkreide (Ende Turon) erreicht. Der grofite Teil der unter- und oberkretazischen Sedimente wurde
bei der anschlieBenden Inversion des Niedersachsichen Beckens erodiert. Das Temperaturfeld wird
zum Ende der Unterkreide und am Beginn der Oberkreide mafigeblich durch eine Wirmeanomalie
beeinflubt, die auf relativ flache Intrusionen (ca. 8 -11 km) zuriickgefiihrt werden konnen.

Eine detailliertere Beschreibung insbesondere der thermischen Entwicklung der Sedimentgesteine in
den einzelnen Bohrungen wird im Kapitel 9.1, im Rahmen der Diskussion der konzeptionellen geolo-
gischen Modelle gegeben.

2.2 Lithologien und Teufen der Proben

Zur Untersuchung standen Kernproben und Proben aus dem Bohrklein ("Cuttingproben™) zur Ver-
fiigung. Wegen der komplexen Fragestellung wurden fiir die organisch-geochemischen Unter-
suchungen Tonsteine mit ausreichendem Anteil an OM analysiert. Fir die geologisch-petrologischen
Problemstellungen wurden iiberwiegend groberklastische Sedimentgesieine ausgewdhii. Die Litholo-
gien und Teufenlagen der Proben der einzelnen Bohrungen sind in Anhang A in vier Saulenprofilen
(I-IV) dargestellt. Die Lagen der Cuttingproben sind mit einem Stern und die der Kernproben mit

einem Balken in den Saulenprofilen gekennzeichnet.

- Bohrung A und B

Die Cuttingproben der Bohrung A stammen aus dem Barreme, Hauterive Lias, Muschelkalk, Bunt-
sandstein und Zechstein. Abgesehen von den Buntsandsteinproben, di¢ iiberwiegend aus rotgrauen
Tonstetnen bestehen, beinhalten alle anderen Cuttingproben heligrave bis dunkelgraue Ton- bis
Siltsteine. In der Bohrung B stand kein Probenmaterial aus flacheren Teufen zur Verfligung

Die Kernproben aus dem Rotliegenden der Bohrungen A und B umfassen fein- bis grobkérnige und
konglomeratische, teilweise schiecht zementierte Sandsteine.
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Die oberkarbonischen Kernproben (Westfal B) der Bohrung A bestehen {iberwiegend aus grauen bis
dunkeigrauen Tonsteinen sowie einigen Kohlen. Die Sandsteine sind {iberwiegend feinkornig,

Das Probenmaterial der Bohrungen B umfafit dunkelgraue Tonsteine und Tonsteine mit erhdhten
Anteilen an OM sowie mechrere Kohlen. Neben feinkornigen Sandsteinen konnten eimige mittel-
kornige Sandsteine beprobt werden.

- Bohrungen F und N

Die Cuttingproben der Bohrung F umfassen die stratigraphischen Einheiten des Hauterive, Wealden,
Lias, Muschelkalk, Buntsandstein, Zechstein und Oberkarbon. Wihrend die mesozoischen Cutting-
proben sowie eine Probe aus dem Oberkarbon iiberwiegend aus hell- bis dunkelgrauen Tonsteinen
bestehen, sind die Zechsteinproben ausschlieBlich aus Dolomit und Anhydrit zusammengesetzt.

Das Kemprobenmaterial besteht aus roten Sandstein- und Konglomeratproben aus dem Stefan
sowie zahlreichen hell- bis dunkelgrauen Tonsteinen- und Fein- bis Grobsandsteinen aus dem
Westfal D und Westfal C. Einzelne TOC-reichere Tonsteine wurden in der Bohrung N beprobi.

Zusitzlich zu den oberkarbonischen Kemproben wurden in der Bohrung F Kernproben aus dem
Zechstein verwendet, die haufiger gut ausgebildete Kliifte aufweisen.

2.3  Organisch-geochemische und geologisch-petrologische Methoden (Uberblick)

Die angewendeten organisch-geochemischen Methoden werden im folgenden kurz dargestelit. Da es
sich um Standardverfahren handelt, wird auf die ausfiihrlichere Literatur zu den einzelnen Methoden
hingewiesen. Detaillicrtere Angaben zur Extraktion, Rock-Eval-Pyrolyse, MPLC, Gaschroma-
tographie (GC) der Aliphaten und Aromaten, und zur kombinierten Gaschromatographic/Massen-
spekirometri¢ finden sich im Anhang B.

Zur Charakterisierung des OM in Sedimenten dienten folgende organisch-geochemische und
organisch-petrologische Verfahren:

- Bestimmung des organischen Kohlenstoffs (TOC) mit einem Leco-Kohlenstoffanalysator.

- Rock-Eval Pyrolyse zur Bestimmung des Kohlenwasserstoffpotentials sowie zur Abschitzung
des Kerogentyps und der Reife (ESPITALIE ¢t al. 1984).

- Pyrolyse-Gaschromatographie zur Bestimmung des Phenol-Gehaltes und anderer aromatischer
Kohlenwasserstoffe im Pyrolysat von handseparierten Vitrainiagen (HORSFIELD 1989).

- Extrakiion des Cjj4-loslichen OM miitels eines modifizierten "flow-blending"-Verfahrens
(RADKE et al. 1978) aus Sedimentgesteinen und Kohlen.

- Mitteldruck-Fliissigkeitschromatographic (MPLC) nach der Methode von RADKE et al. (1980)
zur Aufirennung der Extrakte in die gesittigten Kohlenwasserstoffe (GKW), aromatischen
Kohlenwasserstoffe (AKW) sowie der Heterokomponenten (NSO).
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- Kapiliarssulen-Gaschromatographie der gesittigten Kohlenwasserstoffe. Quantitative Bestim-
mung der n-Alkane (C15-C3¢) und der Isoprenoide Pristan und Phytan durch Zusatz von Squa-

lan als internem Standard.

- Kapillarsdulen-Gaschromatographie der aromatischen Kohlenwasserstoffe (C11+). Quantitative
Bestimmung der Naphthaline, Phenanthrene, Dibenzothiophene und deren Alkylhomologe
(RADKE & WELTE 1981; RADKE et al. 1986) durch Zusatz eines internen Standard-
gemisches (Phenylhexan, Phenylheptan, 1,8-Dimethylnaphthalin, 1-Phenymaphthalin, 1-Ethyl-
pyrene, 1-Butylpyrene).

- (aschromatographie-Massenspektometrie (GC-MS) der gesattigten und aromatischen Kohlen-
wasserstoffe. Bestimmung von polyzyklischern Kohlenwasserstoffen (Chemofossilien). Ausge-
wertet wurden nur die Massenfragmentogramme m/z 191, 217, 218, 231, 253,

- Auflicht- und Fluoreszenzmikroskopie an polierten Anschliffen und Kerogenkonzentraten. Ermit-
tlung der mittleren Vitrinitreflexion (%R,) sowie Messung von Fluoreszenzspektren an Lipti-
niten (TEICHMULLER & OTTENJANN 1977) und kohlenwasserstoffhaltigen Fliissigkeits~

einschliissen.
2.4 Geologisch-petrologische Methoden (Uberblick)

Die geologisch-petrologischen und sedimentpetrographischen Methoden dienen einerseits zur
Untersuchung der diagenetischen Entwicklung in den Sandsteinen, andererseits zur Ermittlung von
Palaotemperaturen. Eingehendere Beschreibungen zur Amalyse der Flissigkeitseinschliisse, zur
Bestimmung der Kohlenstoff- und Sauerstoffisotopenverhilinisse, zur Rontgendiffraktometrie sowie
zur Bestimmung der Apatitspaltspurenparameter finden sich im Anhang B. Folgende Methoden ge-

langten zur Anwendung:

- Diinnschliffmikroskopie zur qualitativen Erfassung des Partikelbestandes und der Mineralneu-
bildungen und zur Deutung der relativen Zementationsabfolge Voruntersuchungen fiir die
FlussigkeliseinschiuBuntersuchungen und zur Analyse stabiler Kohienstoff- und Sauerstoff-
isotopen. Auswahl geeigneter Proben zur Bestimmung der Apatitspaltspurenparameter.

- Modzalanalyse zur quantitativen Erfassung des Mineralbestandes der Sandsteine mittcls eines
SWIFT-Pointcounters.

- Réontgendiffraktometrie (XRD) zur qualitativen Erfassung des Gesamtmineralbestandes von
Sandsteinen (u.a. BRINDLEY & BROWN 1980). Analyse von Texturpriparaten zur Bestim-
mung der Tonmineralverteilung in Ton- und Sandsteinen (BISCAYE 1965) und Bestimmung des
Kristallinititsgrades von Illiten (DUNOYER DE SEGONZAC 1970, WEBER 1972, FREY et
al. 1980)

- Rasterelektronenmikroskopie mit angeschlossener EDX-Analyse zur Identifizierung der authi-
genen Mineralphasen (WELTON 1984).

- Kathodolumineszenz zur Unterscheidung einzelner Quarz- und Karbonatzementgenerationen
(RICHTER & ZINKERNAGEL 1981, MARSHALL 1988).
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Fourier-Transformations-Infrarot-Spekiroskopie (FTIR) zur Unterscheidung der Kaolinmodi-
fikationen (RUSSELL 1987) und zur qualitativen Unterscheidung von wéssrigen und kohlenwas-
serstofthaltigen Fliissigkeitseinschliissen (¢.g. PIRONON & BARRES 1990).

Mikrothermometrie (Heiz-Kithl-Tisch) zur Bestimmung der charakteristischen Phaseniiberginge
an Flissigkeitseinschliissen in Quarz-, Karbonat- und Anhydritzementen (HOLLISTER &
CRAWFORD 1981, ROEDDER 1984, SHEPHERD et al. 1985).

Massenspektrometrie zur Bestimmung der Kohlenstoff- und Sauerstoffisotopenzusam-
mensetzung karbonatischer Zemente in Sandsteinen (VEIZER 1983, HOEFS 1987).

Schwermineralaufbereitung fiir Spaltspurenuntersuchungen an Apatiten (NAESER et al. 1989).
Auszihlung von angeitzten und radioaktiv bestrahiten Streupriparaten im Mikroskop, zur Be-
stimmung von Apatitspaltspurenparametern (GREEN et al. 1986, NAESER 1989).

Bestrahlung der Proben fiir die Bestimmung der Apatitspaltspurenparameter im HIFAR Re-
search-Reaktor der "Australian Atomic Energy Comission".




3.0 Organisch-geochemische Daten

3.1 Gehalt an organischem Kohlenstoff (TOC)

Der Gehait an organischem Kohienstoff (TOC) dient als Basisparameter fiir die Klassifizierung von
Sedimentgesteinen hinsichtlich ihres Kohlenwasserstoffpotentials. Fur unreife klastische Gesteine
wird im aligemeinen ein Mindestwert von 0,5% TOC (TISSOT & WELTE 1984) und fiir unreife
karbonatische oder evaporitische Gesteine ein Mindestwert von etwa 0,3% TOC (PALACAS 1984,
TISSOT & WELTE 1984) angesetzt, bevor von potentiellen Muttergesteinen gesprochen werden
kann. Fiir ¢ine eingehende Bewertung der Muttergesteinseigenschaften der Gesteine sind zusétzliche
Daten (z.B. Rock-Eval Pyralyse) erforderlich.

Die TOC-Werte der bearbeiteten Proben kénnen der Tabelle C1 entnommen werden. Sie benihen
auf Messungen an nicht extrahierten Proben.

-Bohrung A

In der Bohrung A schwanken die TOC-Gehalte in oberkarbonischen Tonsteinen zwischen 0,6 und
1,2%; eine Kohle (zwei Proben) ergab Weric von 58,5% und 65%. Einige Sandsteine, die einzelne
grifiere Pflanzenpartikel aufweisen, zeigen TOC-Gehalte um 0,6%.

Einzelne Proben aus dem Rotliegenden weisen TOC-Werte unter 0,1% auf. Ein relativ-hoher Anteil
an léslichem OM in diesen Proben verfiilscht allerdings die tats4chlichen Kohlenstoffdaten.

Die Cuttingproben aus dem Baremme, Hauterive und Lias (1908 bis 1956 m) haben TOC-Gehalte
zwischen 0,38 und 1,22 % TOC. Cuttingproben aus dem Muscheikalk, Buntsandstein und Zech-
stemn enthalten durchweg weniger als 0,3 % organischen Kohlenstoff. In diesen Proben ist ebenfalis
eine gréBere Menge an 1oslichem Material zu beobachten, was zu einer Uberschéitzung des tatséich-
lichen Kerogenkohlenstoffs fihrt.

- Bohrung B

Die TOC-Gehalie oberkarbonischer Tonsteine der Bohrung B schwanken zwischen 0,44% und
2,32%. Eine Reihe von Tonsteinen mit eingeschalteten kohligen Lagen erreicht TOC-Gehalte von
4,32% bis 39%, wohingegen drei Kohlen Werte zwischen 47,5% und 64,6% TOC aufweisen. Vier
oberkarbonische Sandsteinproben ergaben analog zur Bohrung A TOC-Werte von 0,31 bis 1,58%,
wobei der hobe Gehalt der Probe E 26390 (3576 m) auf diinne kohlige Lagen zuriickzufiibren ist.

- Bohrung F

In den Cuttingproben der mesozoischen Ge'st-einsequénzen sind variable TOC-Gehalte in
Abhingigkeit von der stratigraphischen Einheit zu beobachten. Wiahrend die Wealdenproben 1,39
und 2,64% orgamschen Kohlenstoff aufweisen, erweisen sich die anderen Tonsteine mit Werten
zwischen 0,16 (Buntsandstein) und 1,16 (Lias alpha) als relativ TOC-arm.

il
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Die oberkarbonischen Tonsteine des Westfal D und C der Bohrung F besitzen generell niedﬁge
TOC-Gehalte zwischen 0,03 und 1,71%, iiberwiegend aber unter 0,4% TOC. Diec TOC-Gehalte der
Kemproben aus dem Zechstein (Werraanhydrit und Hauptdolomit) liegen ausnahmslos unter 0,2%.

- Bohrung N

Der iiberwicgende Teil der oberkarbonischen Proben der Bohrung N zeigt vernachlissigbare TOC-
Gehalte unter 0,25%. Nur funf Proben mit TOC-Gehalten von 1,1 bis 4,26% besitzen noch hohere
Anteile an organischem Kohlenstoff. Dabet tritt der Wert von 4,26% TOC in einem Brandschiefer
auf. In dieser Probenseric muBl allerdings die sehr hohe Reife von dber 2,0 %R, berucksichtigt
werden, so daf aufgrund der Abgabe von Kohlenwasserstoffen die urspriinglichen TOC-Gehalte
sicher hoher gelegen haben (RULLKOTTER et al. 1988).

3.2 Rock-Eval Pyrolyse

Neben der Bestimmung der TOC-Gehalte sowie mikroskopischen Untersuchungen bieten die
Parameter der Rock-Eval Pyrolyse die Moglichkeit, das OM in Gesteinen zu charakterisieren und
deren Kohlenwasserstoffpotential zu bestimmen. Ferner erlaubt diese Methode eine erste Bewertung
der Reife des OM mittels des Tpax-Wertes (BARKER 1974, ESPITALIE ET AL. 1977,
ESPITALIE 1985, PETERS 1986). Diese Autoren beschreiben zudem detailliert die verschiedenen
Probleme, welche die Interpretation der Rock-Eval Daten zum Teil erheblich erschweren.
Insbesondere in Gesteinen mit niedrigeren TOC-Gehalten (<1% TOC) spielen Imprignationen oder
aber Mineral-Matrix Effekte eine entscheidende Rolle bei der Interpretation der Daten. In diesen
Fallen ist z.B. eine Kombination mit lithologischen Informationen zu den Gesteinen erforderlich.

Die Einzelwerte fiir die Bohrungen sind der Tabelle C! zu entnehmen. In der folgenden Diskussion
werden Trends beschrieben und nur ausnahmsweise einzelne Proben eingehender diskutiert.

- Bohrung A

Die Rock-Eval Daten der Cuttingproben sind aufgrund der geringen TOC-Gehalte mit Vorsicht zu
betrachten.

Die Wasserstoffindizes (HI) liegen unabhiingig von der Stratigraphie und Reife unter 150 mgHC/g
TOC. Dabei ist zu beriicksichtigen, daB fast alle Proben S -Peaks kleiner als 0,5 mg HC/g Gestein
(Tab. C1) zeigen und die Daten daher als relativ unzuverlissig anzuschen sind (PETERS 1986).
Nur die Probe E 27543 (1908 m) aus dem Barreme zeigt einen zuveridssigen Hi-Wert von 112 mg
HC/g TOC, wobei bei Cuttingproben immer eine Verfalschung der Werte durch Nachfall beriick-
sichtigt werden muB.

Die PI-Werte (S1/(S1+S3)) von iiber 0,1 in den Proben E 27542 (3040 m), E 27536 (3060 m) und

E 27530 (3580 m) weisen auf eme mogliche Imprégnation oder Kontamination hin. In den anderen
Cuttingproben entsprechen die PI-Werte von 0,03 bis 0,06 den erwarteten Werten.
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Die Tpya5-Werte von 428°C und 430°C respektive in den Proben E 27543 (1908 m) und E 27531
(1936 m) sind als zuverlissig zu betrachten. In den anderen Proben ist dieser Wert nicht bestim-
mbar oder aufgrund der kleinen So- Peaks unter 0,3 mg HC/g Gestein sehr ungenau.

Insgesamt muB fiur dic Cuttingproben der Bohrung A festgestellt werden, daBl das vorhandene OM
aufgrund des geringen TOC-Gehaltes mittels Rock-Eval Pyrolyse nicht emwandfrei charakterisiert
werden kann,

Die HI-Werte der oberkarbonischen Tonsteine und Kohlen zeigen Werte zwischen 40 und maximal
152 mgHC/g TOC, wobei dic hoheren Werte den Kohlen zugeordnet werden konnen. Diese Unter-
schiede zwischen Kohlen und dispers verteiltem terrestrischem OM in Tonsteinen werden auch von
LITTKE et. al (1989) und PETERS (1986) beschricben und sind moglicherweise durch den
groBeren Anteil von hochmolekularen Komponenten (Asphaltene) in den Kohlen bedingt, die sich
bei der Pyrolyse sehr ahnlich wie das Kerogen verhalten und in den S9-Peak miteingehen.

Die beobachteten PI-Werte von 0,1 bis 0,19 liegen etwas niedriger als die fiir die Reife des CM
erwarteten Werte (ESPITALIE 1985), was wahrscheinlich durch die bereits erfolgte Abgabe von
Kohlenwasserstoffen bei der erhdhten Reife dieser Gesteine verursacht wird,

Die Bewertung der Ty,a,-Werte unterliegt der gleichen Problematik wic in den Cuttingproben. In
Proben mit niedrigen Sp-Werten unter 0,3 mgHC/g Gestein erscheinen die Werte mit 470° bis
487°C wesentlich zu hoch. Auch die iibrigen Tonsteine weisen im Vergleich zu der Kohle
(449/450°C) relativ hohe Werte von 453 bis 458°C auf. Diese erhohten Werte werden auf Mineral-
Matrix-Effekte zuriickgefithrt, zumal mittels Rontgenbeugungsanalyse Illit als dominierendes Ton-
mineral in den Tonsteinen (s. Tab. C10) nachgewiesen werden konnte (vgl. DEMBICKI et al. 1983,
ESPITALIE 1985, PETERS 1986). Daher sind nur die Ty, -Werte der Kohle als zuverldssig zu
betrachten.

Im HI/T 4y -Diagramm (Abb. 2) plotten die Tonsteinproben im Typ-IIl Feld, wihrend die Kohlen
im Ubergangsbereich von Typ II zu Typ IIf Kerogenen liegen (schwarze Kreise). Aufgrund der
niedrigen TOC-Gehalte der Tonsteine und der hohen Hlitanteile wird das Kohlenwasserstoffpotential
dieser Gesteine moglicherweise unterschitzt (PETERS 1986).

- Bohrung B

Generell sind fiir die oberkarbonische Probensequenz der Bohrung B die gleichen Probleme zu
beobachten wie fiir die oberkarbonischen Gesteine der Bohrung A.

Vergleichsweise hohe HI-Werte von 91 bis 188 mgHC/g TOC sind in TOC-reichen Proben und
Kohlen zu beobachten, wihrend in TOC-armen Tonsteinen der HI zwischen 75 und 87 mgHC/g
TOC schwankt (Ausnahme: E 26380).

Die PI-Werte licgen in diesem Intervall zwischen 0,04 und 0,15. Auffillig ist, daB die héchsten PI-
Werte von 0,15 in zwei Sandsteinproben beobachtet werden, was mdglicherweise auf eine
Impragnation zuriickzufiihren ist.
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Abb.2: Wasserstoffindex (HI) in Abhéngigkeit von Tinax zur Charakterisierung des organ-
ischen Materials (umgezeichnet nach ESPITALIE et al. 1984).

Die Tiyax-Werte sind auch in diesen Proben nur unter Beriicksichtigung dér TOC-Gehalte inter-
pretierbar. Hohe Ty,,-Werte korrelieren dabei immer mit niedrigen TOC-Gehalten, so daB auch
hier Mineral-Matrix-Effekte von Bedeutung sind. Der IHit-Gehalt erreicht in den TOC-armen
Tonsteinproben ca. 75 bis 85% (s. Tab. C10). Zuverlassige Tiyqx-Werte sind daher nur fir Proben
mit TOC-Gehalten von mindestens 3% anzunehmen. Fiir diese Proben ist ein Anstieg mit der Teufe
von 444°C auf ca. 454°C fur Tmax festzustellen.

Im HI/Tp, 4 -Diagramm (Abb.2) nach ESPITALIE et al. (1984) plottet der iiberwiegende Teil der
TOC-reichen kohligen Proben im Ubergangsbereich zwischen Typ Il und Typ II Kerogenen
(schwarze Quadrate).
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- Bohrung F
In den Rock-Eval-Daten der mesozoischen Cuttingproben der Bohrung F spiegeln sich sehr gut die
unterschiediichen stratigraphischen Einheiten und der Anteil von OM verschiedener Herkunft wider.

Die Proben aus dem Hauterive, Lias, Muschelkalk und Buntsandstein weisen niedrige HI-Werte
unter 125 mg HC/g TOC auf, Demgegeniiber zeichnen sich die Wealdenproben, insbesondere die
Probe E 28903 (330 m), durch hohe HI-Werte bis 754 mg HC/g TOC aus.

Bei Betrachtung der PI-Werte treten in diesem Intervall besonders die Proben E 28900 (156 m) und
E 28901 (189 m) mit hohen Werten von 0,1 bzw. 0,12 hervor. Die erhohten PI-Werte werden sehr
wahrscheinlich durch Imprignationen verursacht, wie sie fiir den Gildehauser Sandstein, der
haufiger verdlt angetroffen wird (BOIGK 1981), erwartet werden konnten. Ebenso zeigt die Probe E
28911 (1684 m) einen relativ hohen PI, wihrend die anderen Proben entsprechend der Reife durch
PI-Werte zwischen 0,02 und 0,07 gekennzeichnet sind.

In den Proben E 28905 (450 m) bis E 28907 (642 m), die durch Typ III-Kerogene gekennzeichnet
sind, liegt Tpay zwischen 429 und 434°C. Aufgrund des unterschiedlichen OM sind die Typzy-
Werte der Proben aus dem Wealden nicht mit den anderen Proben vergleichbar. Typ-I Kerogene
zeichnen sich aufgrund ihres einheitlichen Bindungstyps durch erhéhte, aber iiber ein groBies Reife-
intervali gleichbleibende Ty, -Werte aus (ESPITALIE 1985). Aufgrund der kleinen Sy-Peaks in
den anderen Proben ist eine Bestimmung von Ty, hier unzulissig.

Im HUT . -Diagramm (Abb. 2) liegt dic Probe E 28903 im Feld fir Typ I-Kerogene, wihrend die
anderen Wealden-Proben cher dem Typ II Kerogen zuzuordnen sind. Die restlichen Proben liegen
alie im Bereich der Typ IIT Kerogene. Petrographische Untersuchungen stiitzen diese Ergebnisse, da
das OM in den Tonsteinproben iiberwiegend aus Vitrinit und Inertinit besteht. Vereinzelt werden
sehr niedrig reflekticrende Bituminite beobachtet.

Die Proben aus dem Zechsteinintervall von 1864 bis 2244 m (E 28912 bis E 28919) sind fiir die
Analyse mittels Rock~-Eval Pyrolyse ungeeignet. Somit ist keine Zuordnung des OM zu einem Kero-
gentyp méglich. Gemeinsam ist allen Proben jedoch ein relativ hoher Anteil an loslichem OM (S;),
der sich auch in hohen PI-Werten von 0,2 bis 0,5 widerspiegelt. Ob diese hohen PI-Werte auf cine
imprignation hindeuten, oder aber dic Abgabe von Kohlenwasserstoffen aus den oft sehr dichten
Dolomit- und Anhydritgesteinen behindert ist, kann nicht geklirt werden.

Die Bewertung der oberkarbonischen Tonsteine mittels Rock-Eval Pyrolyse wirft groBe Probleme
auf. Besonders die hohe Reife hat einen signifikanten EinfluB auf die MeBgréBen. Andererseits wird
deutlich, daB die vorliegenden Proben Imprignationen aufiveisen. Dies wird spiter auch bei Be-
trachtung der Extraktgehalte und der n-Alkan-Verteilungen diskutiert.

Die Hi-Werte der Proben zeigen einen bemerkenswerten Trend. Auffillig ist, wie in Abb. 3 schema-
tisch dargestellt ist, daB Proben mit bimodalen oder sehr breiten So-Peaks (Gruppen A+B) die
relativ héchsten HI-Werte iiber 50 mg HC/g TOC aufweisen. Proben mit niedrigeren HI-Werten
{Gruppe C) zeigen dagegen immer gut definierte So-Peaks, die hiufig noch durch eine Schulter bei
niedrigeren Temperaturen gekennzeichnet sind. Insgesamt sind die So-Peaks aufgrund der hohen
Reife sehr niedrig und daher unter Vorbehait zu betrachten (s. Tab. CI).

Die signifikanten Unterschiede sind auch im Ty,,,-Wert dokumentiert, der fiir Proben mit gut
definiertem So-Peak (Gruppe C) deutlich hoher liegt (492 bis 520°C) und mit den niedrigen HI-
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Werten korreliert. Trotz Extraktion einiger Proben und anschlieBender erneuter Rock-Eval-Pyrolyse
blieb die Konfiguration der Sy-Peaks im Prinzip erhalten.

PETERS (1986) interpretiert diese bimodale Verteilung der S,-Peaks als Kontamination (Imprag-
nation) mit Ol, wobei der niedrigere Sy-Peak wahrscheinlich die Schwerdlanteile der Kontamination
beinhaltet. Der So-Peak, der zu héheren Temperaturen verschoben ist, dirfte dem Kerogen zuge-
ordnet werden (PETERS 1986). Die an diesem zweiten So-Peak bestimmten Tyy,.-Werte konnen
somit zur Reifeabschitzung herangezogen werden.

Tmax Hi S2-Peak Gruppe

niedrig  hoch M A
mittel /\ B

hoch niedrig J\ C

) — ™

Abb.3: Schematische Darstellung der Abhadngigkeit der Wasserstoffindicies (Hi) und Tmax
von der Form des S2-Peaks in den oberkarbonischen Proben der Bohrung F.

Von Bedeutung ist ferner, daB die Proben der Gruppe B und C die hoheren TOC-Gehalte aufweisen.
Obwohl diese Proben ebenfalls imprigniert sind, dirfte sich aufgrund des hoheren Anteils an
Kerogen diese Impragnation nicht so statk auswirken und somit nur als Schulter am So-Peak
sichtbar sein. Im Verlaufe der Diskussion wird noch deutlich, daB der Grad der Impréignation fiir die
Reifebewertung mittels der Aromatenreifeparameter von Bedeutung ist.

Im HUTp,y-Diagramm (Abb. 2) sind nur die Proben mit TOC-Werten iiber 0,5% dargestelit
(punktierte Dreicke). Aufgrund der hohen Reife ist eme Zuordnung zu einem Kerogentyp nicht mehr
méglich.

- Bohrung N

Fiinf ausgewahlte Oberkarbonproben der Bohrung N zeigen keine auswertbaren Pyrogramme,
obwohl die TOC-Gehaite iiber 1% liegen. Die sehr niedrigen S»-Werte, die sich in HI-Werten unter
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5 mg HC/g TOC manifestieren, zeigen an, dab das Kohlenwasserstoffpotential in diesen Gesteinen
bereits erschopft ist. Ein Ty, -Wert von 537°C fiir die Probe E 26715 konnte bestimmt werden.

3.3. Charakterisierung des loslichen organischen Materials

3.3.1 Extraktgehalt und Stoffgruppenzusammensetzung

Die Zusammensetzung des Extraktes wird in erster Linie von der Qualitit des OM, der Reife und
der Migration von Kohlenwasserstoffen besttmmt. Da eine direkte Aussage beziiglich der Reife des
OM anhand der Extraktdaten nicht vorgenommen werden kann, sollen diese Werte nur kurz dis-
kutiert werden. Die folgenden Ausfithrungen haben dennoch grundlegende Bedeutung fiir die Bewer-
tung und Anwendbarkeit der unterschiedlichen molekularen Reifeparameter in den vorliegenden Pro-
bensequenzen. Dabei spielen weniger die absoluten Konzentrationen der Gesamtextrakte eine Rolle,

als vielmehr die beobachteten Trends.
Die detaillierte Auflistung der Daten ist der Tabelle C 2 zu entnehmen.

a) Extraktgehalte

- Bohrung A

Die Extraktgehalte liegen in den mesozoischen Gesteinen zwischen 73 und 543 ppm. Die Probe E
27543 weist den hochsten Extraktgehalt auf, was auf das hohere Kohlenwasserstoffgenesepotential
dieser Probe zuriickgefithrt werden kann (s. Kap. 3.2). Die TOC-normierten Werte umfassen
ebenfalls groBen Bereich zwischen 25,9 und 174,7 mg/ g TOC auf. Sehr hohe Werte sind hier sicher
auf Imprégnationen {oder Kontaminationen) zuriickzufiihren. Auf diese Problematik wird noch bei
der Diskussion der n-Alkan Verteilungen niher eingegangen.

Die oberkarbonischen Tonsteine sind durch Extraktgehalte von 107 bis 387 ppm (e 289 ppm)
charakterisiert. Ein Sandstein weist cinen Extrakigehalt von 190 ppm auf. Die Extraktgehalte der
Kohlen erreichen 13750 bzw. 11827 ppm. Betrachtet man dagegen die TOC-normierten Extrakt-
gehalte, dann lassen die Kohlen mit 23,6 bzw. 18 mg/g TOC geringfiigig niedrigere Gehalte als die
Tonsteine erkennen. Sehr wahrscheinlich konnte mittels der verwendeten Extraktionsmethode ein
groBerer Teil des 16slichen OM nicht aus den Kohlen mobilisiert werden. Dies betrifft insbesondere
die hochmolckularen Komponenien. Die beobachieten Extrakt-Werte liegen in jedem Fall deutlich
unter den Maximalwerten von 50 bis 60 mg/g TOC, die bei der beobachteten Reife nach WELTE &
YUKLER (1981) und TISSOT & WELTE (1984) fiir Typ-IIl Kerogene zu erwarten wiren. Dies
konnte zudem fiir cine erfolgte Abgabe der Kohlenwasserstoffe aus diesen Gesteinen sprechen, was
auch anhand der emiedrigten PI-Werte belegt werden kann (DURAND & TEICHMULLER 1983).
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- Bohrung B

Die Extraktgehalte der oberkarbonischen Tonsteine und Kohlen der Bohrung B liegen zwischen 87
ppm fir TOC-arme Gesteine und 11848 ppm fiir die Kohle E 26395. Die TOC-normierten
Extraktgehalte liegen im Teufenbereich um 3500 bis 3580 m noch bei Werten bis zu 32 mg/g TOC
und nehmen zu den tiefer versenkten Proben auf Gehalte unter 20 mg/g TOC ab.

- Bohrung F

In den Extrakigehalten der Proben der Bohrung F spiegelt sich die unterschiedliche Qualitit und die
unterschiedliche Reife des OM wider.

Die Extraktgehalte der Wealdenproben (E 28902 bis E 28904) schwanken zwischen 654 und 1237
ppm. Die iibrigen mesozoischen Proben zeigen generell niedrigere Gehalte zwischen 119 und 664
ppm, wobei msbesondere die Proben E 28900 (Gildehauser Sandstein - 156 m) und E 28905 (Lias
delta - 450 m) vergleichsweise erhGhte Werte aufweisen. Deutlicher werden diese Trends bei
Betrachtung der TOC-normierten Extraki-Gehalte. Wahrend die Wealdenproben durch einheitliche
TOC-normierte Werte zwischen 41,2 und 47,1 mg/g TOC gekennzeichnet sind, weisen die anderen
mesozoischen Proben eine groBe Vanabilitit der Werte auf. Relativ hohe Gehalte zwischen 62,7 und
175 mg/g TOC in den Proben E 28900, E 28901 aus dem Gildehauser Sandstein, E 28905 aus dem
Lias und E 28911 aus dem Buntsandstein indizieren Imprignationen, dic andeutungsweise auch in
den Rock-Eval- Daten dokumentiert sind. Di¢ anderen Cuttingproben zeichnen sich durch niedrigere
Extraktausbeuten von 20,8 und 47,1 mg/g TOC aus.

Die Zechsteinproben zeigen Extraktgehalic von 84 bzw. 95 ppm in dolomitischen Proben, wahrend
dic Extraktmengen mit 117 bis 143 ppm in Proben aus den anhydritischen Sequenzen signifikant
hoher Legen. Der gleicke Trend ist fiir die TOC-normierten Werte zu beobachten, wobei die
dolomitischen Proben Gehalte zwischen 77,1 und 86,4 mg/g TOC aufweisen. Die anhydritischen
Proben liefern TOC-normierte Werte zwischen 106,2 und 184,2 mg/g TOC. Im Vergleich zu den
Extraktgehalten von bis zu 600 mg/g TOC, die von DI PRIMIO (1990) ebenfalls in karbonatischen
Gesteinssequenzen der Po-Ebene mit einer Reife bis zu 0,9%R,, gefunden wurden, erscheinen die
hier gefundenen Extraktgehalte, bei ihnlicher Reife und TOC-Gehalten, deutlich niedriger.
Moglicherweise hat hier eine starke Abgabe der Kohlenwasserstoffe stattgefunden, was auch durch
mit KW-haltigen Fluid-Einschliissen und mit Festbitumina gefiillte Kliifte in Bereich der dolomi-
tischen Gesteine des Hauptdolomits belegt ist.

In den Proben des oberkarbonischen Intervalls der Bohrung F ist deutlich die sehr hohe Reife abzu-
lesen, andererseits dokumentiert sich auch hier das unterschiedliche AusmaB einer moglichen Im-
préignation. Abgeschen von der Probe E 28914 mit einem Extraktgehalt von 924 ppm sind Extrakt-
Gehalte zwischen 23 und 136 ppm zu beobachten. Die TOC-normierten Gehalte schwanken zwi-
schen 4,3 und 26,6 mg/g TOC. Auffillig ist, daB gerade die Proben, die einen ausgesprochen bimo-
dalen oder breiten So-Peak in der Rock-Eval Pyrolyse zeigen, die hochsten Extraktgehalte zwischen
9 und 26,6 mg/g TOC aufweisen. Proben mit einem unimodalem So-Peak sind durch niedrigere
Extraktgehalte zwischen 4,3 und 8,4 mg/g TOC gekennzeichnet.
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- Bohrung N

Die Extrakt-Gehalte der finf ausgewihiten Proben liegen unter 20 ppm. Die TOC-normmierten
Extraktgehalte iiberschreiten 1 mg/g TOC nicht (Tabelle C2). Demzufolge konnten aufgrund der
niedrigen Kohlenwasserstoffgehalte keine weiteren organisch-geochemische Analysen durchgefithrt
werden

b) Stoffgruppenzusammensstzung

Die prozentualcn Anteile sowie die normierten Gebalte der einzelnen Stoffgruppen sind in Tabelle
C2 dargestellt. Die als Rest bezeichnete Substanzgruppe besteht dabei aus in n-Hexan uniéslichen
hochpolaren und hochmoiekularen Komponenten (Asphaliene, Wachse, Harze). In den Abb. 4a - 4¢
-sind die Gruppen der NSO- und Restkomponenten zusammengefaBt beriicksichtigt worden.

- Bohrung A

Die Stoffgruppenverteilung der extrahierten Tonsteine und Kohlen der Bohrung A sind in Abb. 4a
dargestellt. Insgesamt variiert, sehr wahrscheinlich aufgrund der unterschiedlichen Lithologien und
der zunchmenden Reife, die Stoffgruppenzusammensetzung in den Cuttingproben besonders stark.
Die oberkarbonischen Proben zeichnen sich dagegen durch eine einheitliche Verteilung der
Stoffgruppen aus, abgeschen von der Kohleprobe E 26454, In Abb. 4a wird ferner deutlich, daB der
prozentuale Anteil der GKW in den mesozoischen Cuttingproben deutlich héher liegt als in den
oberkarbonischen Tonsteinen und Kohlen (Ausnahme: E 27532). Berechnet man z.B das Verhiltnis
von GKW zu AKW, so ergibt sich fiir die Cuttingproben ein Wert bis 9, wahrend die Proben aus
dem Oberkarbon sich durch niedrigere Werte um 0,85 auszeichnen. Diese ungewdshnlich hohen
Verhiiltisse von GKW zu AKW koénnen nur mit Impragnationen oder Kontaminationen erklart
werden, was spéter auch anhand der n-Alkanverteilungsmuster belegt werden kann.  Die NSO-Ge-
halte schwanken entsprechend der AKW und GKW-Antgile.

- Bohrung B

Die Verteilung der Stoffgruppen der oberkarbonischen Tonsteine und Kohlen der Bohrung B variiert
stérker als in der oberkarbonischen Probensequenz der Bohrung A {Abb. 4b). Die Dominanz der
AKW iiber den GKW dokumentiert sich in einem GKW/AKW-Verhiltnis unter ¢ins, ausgenommen
der Probe E 26398 die ein Verhiltnis aber 2 aufweist.Diese Probe zeichnet sich durch einen héheren
Anteil an Sporiniten aus, was sich auch in den héheren Anteilen von Alkanen und Alkenen im
Vergleich zu den aromatischen Kohlenwasserstoffen im Pyrolysat dieser Probe bemerkbar macht.




A mesozoische Tonsteine

A Oberkarbon - Kohlen/Tonstelne

Abb.4a: Bohrung A

NSO

Abb.4b: Bohrung B

o Oberkarbon - Kohlen/Tonsteine

m mesozoische Citingproben

o Zechstein
+ Oberkarbon

Abb.4a - 4c: Stoffgruppeansammensefzung in den Extrakten der Tonsteine und Kohlen
der Bohrungen A, Bund F.
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In dieser Probensequenz ist dic Dominanz der NSO- und Restgruppenverbindungen ebenfails
ausgepragt. Eine Begriindung fiir die Variabilitit der Stoffgruppenzusammensetzung kénnte in den
stark schwankenden TOC-Gehalten zu sehen sein, da die Abgabe von Kohlenwasserstoffen sicher
durch die Menge und die Verteilung des OM beeinfluBt wird. Bemerkenswert ist zudem, daB keine
signifikanten Unterschiede in der Stoffgruppenvertcilungen zwischen Sandsteinproben sowie
Tonsteinproben und Kohlen bestehen.

- Bohrung F

Die Zusammensetzung der Extrakte der Bohrung F sind in Abb. 4c dargestellt. Die Stoff-
gruppenverteilung wird in allen Proben von den NSO- und Restgruppenkomponenten dominiert. In
den mesozoischen Tonsteinen ist, analog zur Bohrung A, eine leichte Dominanz der GKW
gegeniiber den AKW zu verzeichnen (GKW/AKW: 1,1 bis 2,8). Der Schwankungsbereich innerhalb
der Probensequenz von 13,8 bis 33,3% fir die GKW und 6,7 bis 15,9% fir die AKW ist
betrichtlich. Die Probe E 28911 stellt eine Ausnahme dar, da sie nur eine sehr niedrigen Anteil an
AKW aufieist, der wie spiter diskutiert auf Biodegradation zuriickzufiihren ist.

Die Zechsteinproben zeigen sehr interessante Verteilungen. Sehr hohen GKW-Anteilen von bis zu
44 2% stehen niedrige AKW-Gehalte vor maximal 5,8 bis 6,8% gegeniiber. In den Proben ohne
Angabe der AKW-Gehalte konnten zwar AKWs erfaBit und mitteis GC gemessen werden, jedoch
lagen die ausgewogenen Mengen unter 0,2 mg, so daf auf ¢ine direkte Berechnung der prozentualen
Anteile verzichtet wurde. Generell dominiert auch in diesen Proben die Gruppe der NSO- und Rest-
substanzen in der Extraktzusammensetzung.

Alle Angaben der Stoffgruppenzusammensetzung fiir die oberkarbonischen Proben sind nur unter
Vorbehalt zu betrachten, da bereits dic Gesamtextraktmengen sehr niedrig waren. Allen Proben ist
ein sehr hoher Anteil der NSO- und Restgruppen, der meist iiber 80% liegt, gemeinsam. Die hohe
Reife dirfte sich in den hohen NSO-Anteilen dokumentieren. Die ausgewerteten Proben weisen
aufgrund des hohen Fehlers bei der Berechnung gréBere Schwankungen zwischen 0,9 bis 11,9%
AKW auf. Eine Abhingigkeit der GKW/AKW-Verhiltnisse vom TOC-Gehalt ist in diesen Proben
evident. Die Proben mit TOC-Werten ither 1% sind dyrch eine Dominanz der AKW fiber den GKW
charakterisiert, die sich in GKW/AKW-Verhéltniswerten von 0,44 bis 0,57 dokumentieren. Proben
mit niedrigeren TOC-Gehalten weisen dagegen den entgegengesetzten Trend anf und sind durch
GKW/AKW-Verhiltnisse von 1,2 bis 6 gekennzeichnet. Eine Reihe von Proben zeichnen sich durch
prozentuale GKW-Gehalte (ohne Beriicksichtigung der AKW bei der Berechnung - s. Tab. B2) @ber
10,7 % aus. Interessant erscheint, da gerade Proben mit hohen GKW/AKW-Gehalten, bimodale
So-Peaks in der Rock-Eval Pyrolyse aufweisen. Beide Beobachtungen deuten auf eine relativ stir-

kere Impragnation dieser Proben hin.
3.3.2 Gehalt und Zusammensetzung der C 5-n-Alkane und Isoprenoide

Die Betrachtung der Verteilimgsmuster der n-Alkane erméglicht cine erste Aussage beziiglich der
Herkunft und Reife des OM. Die Verteilungsmuster geben zudem Hinweise auf eine erfoigte
Migration (Abgabe) oder Imprignation der Proben von KW (LEYTHAEUSER et al. 1984). Im
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folgenden werden ausgewihlte n-Alkanspektren besonders im Hinblick auf mégliche Imprig-
nationen diskutiert. Die Gehalte der gesamten GKW sind der Tab. C3 zu entnehmen. Die ermittelten
Parameter fiir die Gruppe der n-Alkane (CPL, 1ISO-Verhiltniswerte) sowie die Gehalte an n-Alkanen
von n-C5H37 bis n-CygHs4 sind ebenfalls in Tab. C3 aufgefiihrt.

- Bohrung A

Die Verteilungsmuster der n-Alkane in den mesozoischen Cuttingproben zeichnen sich durch eine
starke Dominanz kurzkettiger n-Alkane aus. Dies wird auch in den ungewShnlichen hohen LHCPI-
Werten von 4,8 bis 31,5 deutlich, wobei die unreifen Proben im Teufenintervall zwischen 1908 und
1956 m insgesamt etwas niedrigere LHCPI-Werte aufweisen. Bemerkenswert sind ferner die hohen
auf TOC-normierte Gehalte der n-Alkane bis n-CogHs4 zwischen 1101 und 7159 pg/g TOC.

Als Beispiele dieser Probensequenz sollen die Proben E 27540 (Lias - 1956 m) und E 27536
(Buntsandstein - 3060 m) eingehender betrachtet werden. In der n-Alkanverteilung der Probe E
27540 (Abb. 5a) ist noch deutlich ¢ine Bevorzugung der ungeradzahligen n-Alkane zwischen der C-
Zahl 21 bis 33 zu erkennen. In der Probe E 27536 hat bereits eine Angleichung der Konzentrationen
der ungeradzahligen und geradzahligen n-Alkane stattgefunden. Die CPI-Werte (CPI 1 bis CPI 5)
der Probe E 27540 von bis zu 1,71 sprechen fiir unreifes OM des Typ-III Kerogens. Im Gegensatz
dazu liegen die CPI-Werte in der Probe E 27536 um eins und indizieren eine erhdhte Reife des OM

in den Extrakten.

Der LHCPI-Wert in der Probe E 27540 liegt bei 4,8. Fiir unreife Typ III Kerogene ist nach
DURAND & OUDIN (1980) aber eine Dominanz der langkettigen n-Alkane zn erwarten (LHCPI
<1). In Abb. 6 wurde daher das fiir diese Probe bei der vorliegenden Reife zu erwartende charak-
teristische Verteilungungsmuster (schraffierte Balken) fiir Typ-III Kerogene abgebildet (DURAND
& OUDIN 1980, TISSOT & WELTE 1984). Daraus wird ersichtlich, daf dic hohen n-
Alkangehalte zwischen n-Cj5H37 und n-CyoHyy nicht mit der "normalen" Verteilung erklért
werden kénnen. Eine Impragnation bis n-CoqFlyy ist daher nicht auszuschiieBen und ist anhand der
gepunkteten Balken dargestellt. Fir dic anderen Cuttingproben wurden unter Beracksichtigung der

Reife gleichfalls Impriignationen festgestellt die alle unabhingic von der Reife zwischen 900 und

1200 pg/g TOC liegen.

Eine Imprignation mit einem Kondensat (LEYTHAEUSER et al. 1981, SCHWARZKOPF 1988)
oder aber eine Kontamination mit einem Dieseldl (Bohrspiilungszusatz) kémnen als mégliche Ur-
sachen fiir diese Verteilungen angefiihrt werden.

Alle Reifebestimmungen, insbesondere an der aromatischen Fraktion, miissen unter diesem Aspekt
betrachtet werden.

Die oberkarbonischen Tonsteine zeigen, der erhohten Reife entsprechend, eine zu héheren n-Alkanen
gleichmiBig abnehmende Verteilung, wie fiir die Probe E 26443 in Abb. 5c¢ dargestellt ist. Die CPI-
Werte licgen um eins (Tab. C3). Die Gehalte der n-Alkanfraktion zwischen n-Cys5H3zy bis n-
CoeHsq liegen zwischen 219 bis 849 pg/g TOC. Die ISO1-Werte schwanken zwischen 0,24 und
0,42 wihrend die ISO 2-Werte zwischen 0,17 bis 0,49 liegen. Pristan dominiert iiber Phytan, was
anhand des ISO 3 von 1,71 belegt werden kann.
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Verteilungen und normiernte Gehalte der n-Alkane n-C15 H32 bis n-C36 H74 und
der Isoprenoide Pristan und Phytan in ausgewéhiten Proben der Bohrung A.

Abb. 5a - 5d.
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Die LHCPI-Werte zwischen 2,5 und 4,1 entsprechen den fiir diese Reife zu erwartenden Werten
(DURAND & OUDIN 1980). Ein Sandstein (E 26434) zeigt eine Bevorzugung kurzkettiger n-
Alkane, was in diesem Fall sicher fiir eine Imprégnation aus den benachbarten Tonsteinen spricht.

Ny E 27540 1200
3200 - 1956 m
- === Impragnation 1000
250 - v777771 n-Alkane (normal)
200 L 800 3
8 - 7o)
= 150 - -600
o a
S T ®
2 100 - ~400 S
50 - — 200
B ne)
LD A L O L L D R L L L D I e O O O e I I 0

1516 1718 1920212223 242526 2728293031 3233343536
C-Zahl
Abb.6: N-Afkanverteilung der Probe E 27540 (s. Abb. 5a). Die schraffierten Balken kenn-
zeichnen die erwartete n-Alkan Verteilung fdr unreife Proben mit Typ-1ll Kero-

genen. Die gepunkieten Balken kennzeichnen die mégliche Impragnation.
Diskussion siehe Text.

Die Kohlen E 26453 und E 26454 (Abb. 5d) weisen einen héheren Anteil an lingerkettigen n-
Alkanen auf (LHCPI=1,32 bzw. 2,35). Prstan dominiert éiber n-Cy7 (ISO 1 >1). Das Prs-
tan/Phytan-Verhiltnis liegt bei 3,23 bis 3,54. Diese Verteilungen sind typisch fiir reifere Kohlen und
Tonsteine des Oberkarbons (LITTKE et al. 1990).

- Bohrung B

Die n-Alkanspektren der oberkarbonischen Kohlen und Tonsteine sind denen der Bohrung A ahnlich
(Abb. 5¢ und Abb. 5d). Die Gehalte der n-Alkane liegen zwischen 87 und 654 pg/g TOC. Die CPI-
Werte, die LHCPI-Werte und ISO-Werte entsprechen der erhéhten Reife.

Eine Ausnahme stellt das Teufenintervall zwischen 3511 und 3518 m dar. Die aus diesem Intervall
stammenden Proben erscheinen impragniert, was an den vergleichsweise hohen TOC-normierten Ge-
halten von 1072 bis 1359 ug/g TOC fiir die n-Alkane abzulesen ist. Die starke Dominanz der kurz-
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kettigen n-Alkane z.B in der Probe E 26380 (Abb. 7), die in einem LHCPI von bis zu 26 dokumen-
tiert ist, stiitzt diese Vermutung, Eine Kontamination im obersten Teil des Oberkarbons (Top: 3500
m) mit einer Dieselolspiilung oder Ol ist nicht auszuschlieBen. In dieser Bohrung wurde laut Aus-
sage der Bohrfirma eine sog. "QOlpille” in etwa 1400 m gesetzt. Das Ol wurde aus der Bohrspiilung
nicht entfernt und kénnte somit noch einen Einflufl auf die oberste Kernprobenstrecke haben.

763 1300
26380 i

- 12
3511 m 1200
n-Afkane
tz—= [Isoprenoide
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Abb.7: Verteilung und nonmierte Gehalie der n-Alkane von n-C15 H32 bis n-C36 H74 und
der Isoprenoide Pristan und Phytan in der Tonsteinprobe E 26380 der Bohrung B.

- Bohrung F

Die Anteile der n-Alkane schwanken in den mesozoischen Cuttingproben betréiichtlich, Wihrend die
Proben E 28900 und E 28901 sicher imprigniert sind (LHCPI >20) und TOC-normierte Gehaite
zwischen 1504 und 2710 pg/g TOC zeigen, dokumentieren sich in den anderen Proben die ver-
schiedenen Kerogentypen. Die Wealdenproben, die Typ I und Typ II-Kerogene beinhalten, zeichnen
sich durch hohe n-Alkangehalte zwischen 1312 und 1866 ug/ g TOC aus und sind durch n-Alkan-
spektren gekennzeichnet die ein Maximum im Bereich zwischen n-Cy1Hyy4 bis n-CogHsg zeigen
(Abb. 8a). Im Gegensatz dazu sind die Proben E 28905 bis 28909, die Typ IlI-Kerogene enthalten,
durch niedrigere mittlere Gehalte zwischen 513 und 1089 pgfg TOC charakterisiert. Die CPI-Werte
liegen in diesen Proben iiberwiegend iiber eins. Zwar erscheinen die LHCPI-Werte relativ hoch (bis
6,42), aber dirckte Hinweise auf Imprignationen sind nicht gegeben.

In der Probe E 28911 deuten erhdhte ISO-Werte ( grosser 1) und ein niedriger Anteil der n-Alkane
(3% der GKW-Fraktion) auf eine erfolgte Biodegradation hin. Grundsitzlich werden die n-Alkane
cher bakteriell degradiert als die Isoprenoide und Cycloalkane, wahrend die Naphthaline und Phe-
nanthrene sowie die Gruppe der "Biomarker” eine geringere Anfilligkeit fiir diesen ProzeB aufwei-
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sen (CONNAN 1984). Da noch hohere Anteile an Isoprenoiden vorliegen, muB fiir diese Probe von
einer leichten Biodegradation ausgegangen werden, die in erster Linie die n-Alkane betrifft.

Die Unterschiede zwischen dolomitischen und anhydritischen Zechsteinproben werden auch in den
Gehalten und Verteilungsmustern der n-Alkane sichtbar. AufFillig sind die ungewdhnlich hohen n-
Alkan-Gehalte in den dolomitischen Proben von 7546 und 9627 pg/g TOC gegeniiber den deutlich
niedrigeren Gehalten in den anhydritischen Proben von 489 und 2005 ug/g TOC. Zudem liegen die
LHCPI-Werte in den dolomitischen Proben wesentlich héher. Eine Imprignation dieser Proben ist
daher sechr wahrscheinlich. Eine Impragnation der anhydritischen Probe scheint dagegen nicht vorzu-
liegen. Die niedrigen LHCPI-Werte (geringer Anteil an kurzkettigen Kohlenwasserstoffen) zwischen
1,4 und 2,5 stiitzen diese Vermutung. Die CPI-Werte um eins in allen Proben sprechen fiir eine
erhohte Reife des extrahierten OM.

In den n-Alkanspektren der oberkarbonischen Proben ist die bereits bei der Diskussion der Rock-
Eval Daten und der Extraktgehalte gemachte Einteilung dieser Probensequenz in stark impriignierte
Proben und geringfligig imprignierte Proben gut nachzuvollzichen. Anhand der Beispicldiagramme
der Tonsteinproben E 28948 (3217 m) und E 28950 (3226 m), deren n-Alkanverteilungen als End-
glieder der verschiedenen n-Alkanspektren anzusehen sind, sollen diese Unterschiede nochmals kurz
herausgestellt werden. Die  TOC-normierten n-Alkangehalte liegen zwischen 23 pg/g TOC in der
geringfiigig imprégnierten Probe E 28948 und 137 pg/g TOC in der stark imprignierten Probe E
28950. Bei Betrachtung der n-Alkanverteilung wird deutlich, daB die Probe E 28948 (Abb. 8b) eine
ausgeprigte bimodale Verteilung aufweist, wihrend in der Probe E 28950 (Abb. 8c) dicse Bimo-
dalitéit nur angedeutet ist und eine Dominanz der kurzkettigen n-Alkane auffiillt. Der LHCPI von
6,61 steht im Gegensatz zu dem relativ niedrigen LHCPI von 2,04 in der Probe E 28948. Diese
Unterschiede indizieren eine unterschiedlich stark ausgeprigte Imprignation der Gesteine mit einem
Kondensat.

Bei dieser Interpretation wird davon ausgegangen, daB keine Kontamination mit Dieselol vorliegt
(Laut zuverldssiger Aussage der Bohrfirma wurde beim Bohren kein Diesel6] verwendet).

- Boomumg N

Die TOC-normierten n-Alkangehalte sind ausgesprochen niedrig (unter 13 pg/g TOC) und deuten
somit auf den sehr hohen Reifegrad des OM in den Gesteinen. Die n-Alkanverteilungen sind sehr
unregelmaBig (Abb. 8d), was sich auch in den stark varierenden CPI-Werten widerspiegelt.
Insgesamt nehmen die Anteile der langerkettigen n-Alkane mit der Reife ab.

3.3.3 Gehalt und Zusammensetzung der C{1+ aromatischen Kohlenwasserstoffe

Die aromatischen Kohicnwasserstoffe spiclen im Hinblick auf die Reifeermittlung eine wichtige
Rolle, da fiir diese Fraktion cinige molekulare Reifeparameter entwickelt wurden (RADKE 1987,
Kohlenwasserstoffe konnen den Tabellen C4 und C5 entnommen werden. 1988; ALEXANDER et
al. 1984, 1985). Aus dieser Gruppe werden daher nur jene Komponenten beriicksichtigt, die zur
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Abb. 8a - 8d: Verteilungen und normierte Gehalte der n-Alkane von n-C15 H32 bis n-C36 H74
und der Isoprenoide Pristan und Phytan in ausgewéhiten Proben der Bohrung F.
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Reifeermittlung herangezogen werden. Insbesondere die Verteilungen der Alkylhomologe des
Naphthalins und des Phenanthrens werden ndher erlautert. Zusdtzlich wird die Verteilung der
Methyldibenzothiophene (MDBT) beschricben. Alle Daten fiir die Alkylnaphthaline wurden mittels
interner Standards abdampfkorrigiert, wobei dies besonders Auswirkungen auf die quantifizierten
Mengen der Alkylnaphtahline hat und weniger die relativen Verhilinisse zueinander betrifft,

- Bohrung A

Als Beispiel der Aromatenverteilung in den Cuttingproben aus dem flacheren Teufenniveau ist in
Abb. 9a das Aromatenspektrum der Probe E 27540 dargestellt. Die Aromatenhiufigkeit nimmt kon-
tinuierlich mit zunchmnder C-Zahl ab. Die TOC-normierten Mengen der Einzelkomponenten der
Gruppe der Alkylnapthaline schwanken zwischen 18 und ca. 100 pg/g TOC (2,6-DMP). Die Gehal-
te der Alklylphenanthrene liegen unter 22 pg/g TOC, abgesehen vom hohen Phenanihrengehait von
ca. 60 pg/g TOC, der sicher reifebedingt ist. Die Gehalte der DMP und insbesondere der Gehalt des
1,3..-DMP werden aufgrund koeluierender DMDBT iiberschiitzt.

Die Cuttingproben aus dem tieferen Teufenintervall fallen aus dem allgemeinen Bild herraus. Sig-
nifikant ist dic Dominanz der Methylphenanthrene im Verteilungsmuster. Das Phenanthren zeigt die
hochste Konzentration, wie am Beispiel der Probe E 27536 in Abb. 9b gezeigt wird. Die TOC-
normierten Gehalte des Phenanthrens und der Alkylphenanthrene entsprechen denen im flacheren
Teufenniveau. Besonders die Gruppe der Alkylnapthaline weist jedoch im Vergleich zu den Proben
aus den flacheren Teufen sehr niedrige Gehalte auf. Da die Imprignation in der n-Alkanfraktion in
etwa fiir beide Teufenintervalle gleich ist, konnen diese unterschiedlichen Verteilungsmuster nicht
generell durch eine einheitliche Imprignation erkliart werden. Ein Einflul der Impragnationen auf die
Aromatenfraktion scheint somit nur untergeordnet von Bedeutung zu sein. Daher ist wahrscheinlich
davon auszugehen, daB auch die relativen Antgile der Einzelkomponenten unveréindert vorliegen.

Welche Effckte letztlich diese Verteilungsmuster bestimmen, ist nicht zu kldren. Die Proben aus
dem tieferen Teufenintervall stammen aus dem Muschelkalk (karbonatisch) und Buntsandstein (tw.
siltig-sandig), so daB die unterschiedlichen Lithologien cine Rolle spiclen kénnten. In dicsem Fall ist
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it Oauvﬂﬁﬁiuibu duigl—u-uu Wi QULCIVIE T Porositéiten 4 \.uvhvi \.-Uﬁi.vu.lv n--t (¥ s 'uu..lhui"” -S.Ius* d:"

niedrigsiedenden Napthaline zu rechnen. In einigen Proben aus diesem Teufenintervall erscheint der
Anthrazen-Gehalt relativ hoch. WEISS (1985) weist darauf hin, daB erhohte Anthrazen-Gehalte in
Proben aufireten, dic nachtriglich nach der Probennahme aufgeheizt wurden. Niedrige Alkyi-
naphthalingehalte wiren damit zu begriinden; die hohen Gehalte kurzkettiger n-Alkane stehen jedoch
im Widerspruch zu diesen Beobachtungen.

Die Konzentrationen des DBT und der MDBT erscheinen relativ héher als in den reiferen Ober-
karbonproben, Hervorzuheben ist in diesem Fall der deutlich hohere Gehalt des 1-MDBT (Abb. 10).

Die oberkarbonischen Tonsteinproben und Kohlen zeichnen sich durch eine ausgeprigte Bevorzu-
gung der Methylnaphthaline aus, wobei das 2-MN iiber das 1-MN dominiert (Abb. 9¢ und Abb.
9d). Deutliche Unterschiede in den Verteilungsmustern der Tonsteine und Kohlén sind nicht zu
beobachten. Die TOC-normierten Gehalte der MN liegen in den Tonsteinen jedoch zwischen 440
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Abb.10: Vergleich der FPD-Gaschromatogramme der unreifen Tonsteinprobe
E 27538 und der reifen Tonsteinprobe E 26444 der Bohrung A.

und 536,5 pg/g TOC und steigen in den Kohlen auf Gehalte von 767 bis 801 pg/g TOC an. Die
anderen Einzelkomponenten iiberschreiten 100 pg/g TOC nicht, ausgenommen das 2,6-,. DMN.

Die Konzentrationen des DBT und der MDBT sind insgesamt deutlich niedriger als in den Cutting-
proben. Di¢ auswertbaren Chromatogramme weisen ausnahmslos eine Dominanz des DBT und 4-
MDBT auf, wohingegen insbesondere das 1-MDBT reifebedingt stark abgereichert ist (Abb. 10b -
E26444). Bedeutende Unterschiede zwischen Kohlen und Tonsteinen sind nicht erkennbar.

- Bohrung B

Fiir die oberkarbonischen Tonsteine und Kohlen sind die Verteilungsmuster denen des oberkar-
bonischen Probenintervalls der Bohrung A dhnlich. Die Methylnaphthaline zeigen mit Abstand die
héchsten Konzentrationen. Bemerkenswert sind die sehr hohen TOC-nommierten Gehalte der
Aromaten in den Proben E 26397 bis E 26399. Diese kohligen Proben zeichnen sich durch héhere
Anteile des Macerals Sporinit aus. Auffillig ist ferner der niedrigere TOC-normierte Gehalt der
Aromaten in den Kohlen gegeniiber den Tonsteinen.
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- Bohrung F

Die Aromatenverteilung der mesozoischen Cuttingproben auf der einen Seite und der Zechstein- und
Oberkarbonproben auf der anderen Seite, unterscheiden sich betrichtlich.

Generell sind in den Cuttingproben dhnliche Verteilungsmuster zu beobachten. Bedeutende Unter-
schiede zwischen den Proben aus dem Wealden (Typl/Il-Kerogene) und den anderen Tonstein-
proben (Typ-III Kerogene) sind nicht festzustellen. Die Methylnaphthaline bestimamen das Spcktrum
und zeigen die hochsten Konzentrationen. Abnehmende Gehalte der Einzelkomponenten sind fir die
Alkylphenanthrene zu beobachien (Abb. 11a). Das Phenanthren selbst tritt in dieser Gruppe als
Hauptpeak auf. In der Gruppe der TMN tritt im Bereich des 1,3,5- und 2,3,6-TMN ceine koelu-
ierende Peakgruppe auf, welche die Gehalte dieser TMN deutlich erhéht, was zu ungewdhnlich
hohen TNR-Werten fithrt (Tab. C4),

Die TOC-normierten Aromatengehalte der Proben aus dem Wealden liegen insgesamt etwas
niedriger (Tab. C4). In der Gruppe der MDBT stellt das 4-MDBT den hochsten Peak; dab 1-
MDBT kommt ebenfalls in gréBeren Mengen vor, was als Hinweis fiir die niedrige Reife dieser
Proben gewertet werden muB (vgl. Abb. 10a).

Die Zechsteinproben zeichnen sich durch einen hohen Anteil an aromatischen Schwefelverbindungen
aus, insbesondere den MDBT und den DMDBT. Da diese Komponenten nicht abgetrennt wurden,
unterlagern sie dic DMP, derc Anteil somit deutlich éberschétzt wird und demzufolge werden sie in
Abb. 11b nicht beriicksichtigt. Die dominierende aromatische Substanz ist das 2,6-.. DMN (Abb.
11b). Ferner ist in diesen Proben ein hoher Gehalt an TMN zu beobachten. Unterschiede zwischen
den dolomitischen und den anhydritischen Proben sind weder in der Verteilung der aromatischen
Kohlenwasserstoffe noch in den TOC-normierten Aromatengehalte zu beobachten.

Im oberkarbonischen Teufenintervall ergeben sich Unterschiede zwischen den mpriignierten und
weniger strak impragnierten Proben.

Als Beispiel fiir die imprégnierien Proben aus dem oberkarbonischen Teufenintervail wurde die
Probe E 28950 ausgewihit, deren Aromatenspektrum in Abb. 11¢ dargestellt ist. Diese Probe ent-
hiilt einen hohen Anteil an Alkylnaphthalinen, wahrend der Gehalt der Phenanthrene vergleichsweise
niedrig ist. Insofern sind auch Parallelen mit den entsprechenden n-Alkanspektren zu erkennen, in
denen die kurzkettigen n-Alkane gegeniiber den langkettigen n-Alkanen iiberwiegen. Daraus kann
moglicherweise gefolgert werden, daB die Alkylnaphthaline im Zuge der Migration (Imprégnation)
in diesen Proben ebenfalls angereichert wurden, wihrend die hohersiedenden Alkylphenanthrene
nicht oder nur untergeordnet von der Imprégnation betroffen sind.

In den gering impragnierten Proben, fiir die als Beispiel in Abb. 11d das Aromatenverteilungsmuster
der Probe E 28948 abgebildet ist, sind die Alkylnapthaline zum Teil nur in schr geringen Konzen-
trationen vorhanden, wihrend die Alkylphenanthrene das Aromatenspektrum dominieren. Aus die-
sen Beobachtungen ist méglicherweise zu schlieBen, daB die niedrigsiedenden Alkylnaphthaline im
Zuge der Migration ausgewandert sind, wihrend die Alkiyphenanthrene in den Gesteinen verblie-
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ben. Eine Ubereinstimmung mit den n-Alkanverteilungen scheint auch hier gegeben, da dort die
niedrigsiedenenden n-Alkane ebenfalls stirker verarmt sind.

Zwischen diesen beiden Proben, die als Endglieder zu verstehen sind, gibt es nahezu alle Ubergange.

3.3.4 Verteilung ausgewahiter biologischer Markierer

Biologische Markierer oder Chemofossilien (Abk.: Biomarker) sind besonders fir Korze-
lationszwecke zwischen Muttergesteinen und Olen sowie zur Charakterisierung des OM und dessen
Ablagerungsbedingungen geeignet (SEIFERT & MOLDOWAN 1978,1981 und 1986, PHILP &
LEWIS 1987, MACKENZIE & MCKENZIE 1983, VOLKMAN 1988). Systematische Ander-
ungen der Verteilungsmuster einiger bestimmter Verbindungen lassen sich in Verhiltniswerten aus-
driicken, die zur Reifebestimmung herangezogen werden konnen (z.B. MACKENZIE 1984). Die
einzelnen Verhaltniswerte sind in der Tab. C6 dargestelit. Da die Reifebestimmung im Rahmen
dieser Arbeit von besonderem Interesse ist, werden ausschlieBlich die diesbeziiglich relevanten Bio-
marker diskutiert. Diese sind insbesondere den tetrazyklischen Steroiden (Sterane) und den penta-
zyklischen Triterpenoiden (Hopane) aus der Gruppe der aliphatischen Kohlenwasserstoffen und den
C-Ring mono- und ABC-Ring triaromatischen Steroiden aus der Gruppe der aromatischen Kohien-
wasserstoffe. Einzelne Beispiclkomponenten sind in Abb. 12 dargestellt.

- Bohrung A und Bohrung B
a) Hopane (m/z 191)

In den Tonsteinen der weniger tief versenkten Cuttingproben der Bohrung A tritt das 17a(H)-Hopan
(E) als dominierender Peak hervor, wie aus Abb. 13a fiir die Probe E 27531 bervorgeht. Moretan
(F) ist in groBeren Mengen vorhanden Die 22R-Isomere der Homohopan- und Homomoretanreihe
weisen immer ¢twas héhere Konzentrationen als die 22S-Isomere auf, was zu cinem niedrigen
Hopanisomersierungsverhiltniss [228/(228+22R)] von 0,43 bis 0,46 fihrt. Das 17a(H)-
Trisnorhopan (B) dominiert deutlich iiber dem 18a(H)-Trisnorneohopan (A). In den Tonsteinen der
tiefer versenkten Cuttingproben sowie in den oberkarborischen Tonsteinproben der Bohrungen A
und B sind in den Verteilungsmustern der Hopane kaum Unterschiede auszumachen. In Abb. 13b ist
das Massenfragmentogramm der Probe E 26441 als Beispicl fiir diese Proben dargestelit. Das
Spektrum wird von den beiden Peaks des 1 7a{H)-Norhopan (C) und 17a(H}-Hopan (E) bestimmt.
In diesen Proben tritt das Moretan (F) stark zuriick. Das Verhilinis von 17a(H)-Trisnorhopan zu
18a(H)-Trisnomeohopan variiert von Probe zu Probe. Besonders die Kohle (Abb. 13c) zeigt hier
niedrigere Verhiltniswerte zwischen 0,24 und 0,26 fiir dic Bohrung A und 0,11 bis 0,13 in der
Bohrung B (Tab. C6). Die 22S8-Isomere der Homohopan- und Homomoretanreihe weisen in dieser
Sequenz immer hohere Konzentrationen als dic 22R-Isomere auf. Eine Ausnahme stellt die Probe E
27538 aus der Bohrung A dar, die aus dem Bereich des Zechsteins stammt und abweichenden Werte
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Reifeparametor bericksichligt werden (umgezeichnet nach MACKENZIE 1984).
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Abb.13: Relative Verteilung der C-27 bis C-29-Hopane in der Fraktion der geséttigten
Kohienwasserstoffe (m/z 191) in ausgewéhiten Proben der Bohrungen A und F.
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aufweist. Das Hopan/Moretanverhiltnis von 0,67 liegt niedriger als bei den Proben in flacheren
Teufenniveaus. Der Hopanisomerisierungswert zeigt dagegen einen erwarteten Wert von 0,56 an.
Bemerkenswert ist zudem der sehr niedrige 17c.(H)-Trisnorhopan (B) zu 18c(H)-Trisnomeohopan-
Verhiltnis von 0,09. Die Variation dieser Werte fiir das Ts/Ts+Tm-Verhiltnis gelten als Indiz fiir
unterschiedliche Fazien. TEN HAVEN et al. (1985) und RULLKOTTER & MARZI (1988) weisen
ebenfalls auf Faziesabhingigkeiten dieses Parameters hin.

b) Sterane (m/z 217 und 218)

Die Verteilung der Sterane weist cine groBere Variabilitit auf. In den Tonsteinen der flacheren
Cuttingproben der Bohrung A sind das 14a(H), 17a(H)-Cholestan (20R) (Peak j) und das 24-ethyl-
14a(H), 1 7a(H)-Cholestan (20R) (Peak t) im Massenfragmentogramm m/z 217 die dominierenden
Peaks. Die anderen Komponenten treten im Verhiltnis deutlich zuriick. In den tieferen mesozoischen
Tonsteinen tritt das 24-Ethyi-14a(H),17a({H)-Cholestan (20R) zuriick und die Verteilungsmuster
werden durch das 24-Ethyl-138(H),17a(H)-Diacholestan (208) und 14a(H),17a(H)-Chelestan
(20R) dominiert. Insgesamt nechmen die Anteile der anderen Komponenten relativ zu den Haupt-
komponenten zu. Die Probe E 27538 weicht auch im Verteilungsmuster der Sterane von den ande-
ren Proben ab. Abgesehen von den dominierenden Peaks j.p,q.r.s und t treten die anderen Peaks
kaum in Erscheinung.

In den oberkarbonischen Tonsteinen der Bohrung A und B verschieben sich die Relativanteile der
einzelnen Steranisomeren zu den "rearranged" Co7-Steranen, die durch die Peakgruppe von a bis f
in den Massenfragmentogrammen (m/z 217) gekennzeichnet sind. Das 138(H),17a(H)-Diacholestan
(20S) (Peak a) und 138(H),17c(H)-Diacholestan (20R) (Peak B) bilden die hischsten Peaks, wie aus
Abb. 14b hervorgeht.

Die Kohlen zeigen im Vergleich zu den oberkarbonischen Tonsteinen vollig verdnderte Verteilungs-
muster der Steranhomologe. Die Cp7-Sterane (a bis f) sind nur in geringen Konzentrationen
vorhanden. Dominant ist das 14a(H),17a(H)(20R)-Cholestan (Peak j). Allen Kohlen ist eine Sub-
stanz gemeinsam, die in Abb. 14¢ mit einem X gekennzeichnet ist und die in der Kohleprobe E
26395 die Hauptkomponente bildet. Aus diesen Beobachtungen kann méglicherweise geschlossen
werden, daB das OM in den Kohlen und Tonsteinen unterschiedliche Zusammensetzung aufweist.
Gegebenenfalls sind solche Unterschiede aber auch in Mineral-Matrix-Effekten begriindet
(STRACHAN ¢t al. 1988).

Der sehr niedrige Steranisomerisierungswert fiir die Probe E 26394 von 0,26 wird mdglichwerweise
durch die I"chrlagerung vom 14-ethyl-14a(H),17a(H)~cholestan (20R) durch eine andere Kompo-
nente verursacht. Metastabilen Messungen an zwei Kohlen ergaben allerdings keine Hinweise auf
mogliche Uberlagerungen.

Die prozentualen Anteile der Co7-,Cog-,Co9-148(H),178(H)-Sterane erméglichen Aussagen zur
Herkunft des OM (HUANG & MEINSCHEIN 1979). Ein hoher Anteil an Cyg-Isomeren wird als
Indikator fiir terrestrisches OM angesehen. VOLKMAN (1986,1988) konnte aber zeigen, daB die
Dominanz von Cyg-Sterol in rezenten Sedimenten nicht notwendigerweise mit der terrestrischen
Herkunft des OM korrespondieren. Weiterhin hat PALACAS (1984) einen signifikanten Anteil an
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Abb. 14a - 14c: Relative Verteilung der C27 bis C29-Sterane in der Fraktion der geséttigten
Kohlenwassersioffe in ausgewdéhften Tonsteinproben und einer Kohleprobe
(E 26454) der Bohrung A.
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Cpg-Steranen in marin beeinfluBten Muttergesteinen beobachtet. Dennoch lassen sich in den vorlie-
genden Probensequenzen generelle Trends erkennen.

In Abb. 17 wird deutlich, daB die mesozoischen Tonsteine im Ubergangsbereich zwischen marinem
und terrestrischem Ablagerungsmilieu anzusiedeln sind. Die oberkarbonischen Tonsteine zeigen da-
gegen relativ niedrige Gehalte an Cyg-Steranen und plotten daher im Feld fiir marine Tonsteine. Im
unteren Westfal B, zu dem die Tonsteine gerechnet werden miissen, sind marine Ingressionen be-
kannt, so daB ein marin beeinflutes Ablagerungsmilien nicht ausgeschlossen werden kann. Im
Gegensatz dazu deutet die Steranverteilung auf stirker terrestrisch beeinfluBtes Ablagerungsmilieu
fiir die Kohlen hin. Der Anteil an terrestrischem OM (Vitrinit) ist in diesen Proben ausgepriégt.

¢)  Triaromatische und Monoaromatische Steroide (m/z 231 und 253)

Nennenswerte Gehalte an aromatischen Steroiden werden nur in den mesozoischen Tonsteinproben
beobachtet, wohingegen in den oberkarbonischen Proben nur ausnahmsweise noch einige MA-

Steroide zu identifizieren sind.

- Bohrung F

In den mesozoischen Cuttingproben sowie der Zechsteinprobe E 28912 wurden ausreichende
Mengen an Biomarkern ermittelt, so dall hier eine Auswertung der Massenfragmentogramme
méglich war. Die Verteilungsmuster lassen deutliche Reife- und Migrationsecinfliisse erkennen. In
den oberkarbonischen Proben konnten aufgrund des sehr hohen Reifegrades keine Biomarker
bestimmt werden.

a) Hopane (m/z 191)

Die Verinderungen im Verteilungsmuster der Hopane lassen sehr gut die verschiedenen Reifestadien
dieser Proben erkemmen (Ausnahmen: E 28900 und E 28901). In Abb. 13d ist ein fiir die
mesozoischen Tonsteinproben charakteristisches Massenfragmentogramm dargestellt. Dieses ist
durch eine Dominanz des Norhopans (C) und Hopans (E) gekennzeichnet. Ferner sind iiberwiegend
hohe Anteile des Trisnorhopans (B) zu verzeichnen. Faziesunterschiede deuten sich im sehr variab-
len Ts/Ts+Tm)-Verhditnis an. Wahrend sich die Wealdenproben durch sehr einheitliche Werte
zwischen 0,32 und 0,34 auszeichnen, sind in den anderen Proben Werte zwischen 0,11 und 0,4 zu
beobachten. Die Wealdenproben zeichnen sich zudem durch eine Dominanz der 22R-Isomere der
Homomoretane und Homohopane aus (C3;-Bishomohopane). In den tiefer versenkten Proben
iiberwiegt das 22S-Isomer. Die beiden Proben E 28900 und E 28901 sind dagegen, fitr ihre Teufen-
lage, durch ungewdhnlich hohe Verhiltniswerte fiir die Hopanisomerisierung gekennzeichnet. Wie
bereits in der n-Alkanverteilung zu beobachten war, sind diese Proben imprigniert, daher ent-
sprechen die ermittelten Werte nicht der fiir die flache Teufe zu erwartenden Werten. Uberraschen-
derweise sind diese Werte jedoch deutlich hoher als die der Wealdenproben. Eine Herkunft des "Ols"
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Abb.16: Relative Verteilung der C27 bis C29 -Sterane in der Probe E 28907 (Lias) der
der Bohurng F.

aus dem Wealden scheint daher unwahrschemlich.

b) Sterane (m/z 217 und 218)

In den relativ unreifen Wealdenproben wird das Steranspektrum von den ca-Isomeren der Co7- und
Cog-Sterane (Substanzpeaks j und t} bestimmt, wie in Abb. 16 zu erkennen ist. In den aus tieferer
Teufe stammenden Cuttingproben nimmt der Anteil der Cy7-Sterane ("Rearranged Steranes")
deutlich zu, wie in Abb. 16 fiir die Probe E 28907 zu erkennen ist.

Wie bereits oben erwihat, stellen die Proben E 28900 und E 28901 Ausnahmen dar, da sie imprig-
niert sind. Aus diesem Grund erscheinen die Steranisomerisierungswerte von 0,41 bzw. 0,31 fiir die
Teufe von 156 bzw. 186 m wesentlich zu hoch. Vergleicht man z B. das Verteilungsmuster der

et aeriortan Deale T 29000 ane dee: 3514 mree + 1
imprigmerien Probe E 28200 aus dem Gildehauser Sandstem (Abb, 152) mit der Wealdennrobe E

28903 (Abb. 15b), so sind kaum Abnlichkeiten auszumachen. Besonders der Anteil der Co7-Sterane
in der Probe E 28900 erscheint wesentlich hoher. Ebenso sind in der Wealdenproben andere
Peakgruppen (z.B. k und 1, und m,n,0) wesentlich schlechter ausgebildet. Daraus ist zu schlieBen,
daB das Ol im Gildehauser Sandstein sicher nicht aus den Wealdentonsteinen stammt. Ferner kann
aus Abb. 15¢ entnommen werden, daB das vorliegende Verteilungsmuster der Probe E 28900 ¢her
dem lLias-sischen Posidonienschiefer gleicht, das in dieser Abbildung dargestellt ist. Andererseits
haben ZHAQ-AN & PHILP (1987) in Laborexperimenten fesigestellt, daB die migrierte Olphase
verhaltnismiBig reifer sein kann. Aufgrund der sehr unterschiedlichen Verteilungsmuster scheiden
geo~chromatographische Effekte hier sicher als Ursache aus. Aus der Verteilung der Co7 bis Cog-
Sterane kénnen keine eindeutigen Riickschliisse auf das organische Ausgangsmaterial bzw. das
Ablagerungsmilieu gezogenwerden. Alle Proben plotten im Ubergangsbereich zwischen marinem
und terrestrischem Ablagerungsmilieu (Abb. 17). Die Probe mit dem hdchsten Gehalt an Cpg-
Steranen stam-mt aus dem Zechstein. Hier ergibt sich eine interressante Parallele zu der

Zechsteinprobe (ausgefiillter Kreis) der Bohrung A.
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¢) Aromatische Steroide (m/z 231 und 253)

Die charakteristischen Massenfragmentogramme der monoaromatischen Steroide und der
trizromatischen Stercide sind in Abb, 18 fiir die Probe E 28607 dargestellt. In der relativ unreifen

Probe treten die monoraomatischen Steroide (m/z 231) hervor. Das Spektrum der triaromatischen

Steroide wird durch ein Cog-Steroid bestimmt. In Probe E 28911 sind dagegen nur noch unter-
geordnet monoraomatische Steroide zu beobachten und bei den triaromatischen Steroiden dominie-

ren ein Cog-triaromatisches (I) und ein Cog-triaromatisches Steroid (J).

C28

® Zechstein Bohrung A (E 27538)

O mesozoische Tonsteine Bohr. F

A mesozoische Tonsteine Bohr. A

O oberkarbonische Tonsteine Bohr. A/B
A Kohlen Bohr. A/B
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Abb.17: Verteilung der C27, C28 und C29 -Sterane in verschiedenen Tonsteinen und Kohlen
der Bohrungen A,B und F. Die Unterteilung in verschiedene Ablagerungsmilieus er-

folgte nach HUANG & MEINSCHEIN (1979).

4. Reifebestimmung

Die Bestimmung der Reife bzw. der thermischen Beanspruchung des OM giit als Grundlage fiir die
Bewertung der thermischen Geschichte eines Sedimentbeckens. Mittels einer Reibe von Methoden
(mikroskopisch, chemisch) kénnen die strukturellen und chemischen Verdnderungen des OM mit
munehmender thermischer Belastng belegt werden. Diese Methoden liefern Messwerte, sog.
organische Reifeparameter, die zur Abschitzung der Reife verwendet werden konnen. Eing Reihe
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von Problemen ergeben sich bei der Bewertung der Temperaturgeschichte eines Sedimentbeckens
mittels organischer Reifeparamter. TISSOT et al. (1987) diskutieren in einem Ubersichtsartikel die
Problematik der Reifebestimmung. Sehr wichtig erscheint insbesondere die Abhangigkeit verschie-
dener Reifeparameter von der oft unbekannien Reaktionskinetik, die zu Problemen bei der Korre-
lation verschiedenr Reifeparameter untereinander fithren kann (TISSOT et al. 1987). Neben dieser
Kinetik-Abhiingigkeit der organischen Reifeparameter spielen Faziesabhingigkeiten eine grofSie
Rolle (TISSOT & WELTE, ESPITALIE 1985, RADKE 1988). Andererseits konnen insbesondere
am Bitumen bestimmte Reifeverhiltnisse durch Migrationsprozesse beeinfluBt sein.

Der gebriuchlichste Reifeparameter ist die Vitrinitreflexion (STACH et al. 1982). Reifebestim-
mungen, die jedoch ausschlieBlich auf Vitrinitreflexionsmessungen beruhen, kénnen zu Problemen
fiihren, da Imprignationen in Anwesenheit von liptinitischen Material zu emner deutlichen Herab-
setzung des Vitrinitreflexionswertes fithren kénnen (HUTTON et al. 1980, PRICE & BARKER
1985). Die Verwechselung von verschiedenen Vitrinitpopulationen spielt dabei ebenfalls eine bedeu-
tende Rolle (TISSOT et al. 1987). Einige Autoren postulieren zudem, daB Uberdrucke in
Sedimentbecken zu einer Verzégerung der Vitrinitreflexionsentwicklung besonders unterhalb von
0,7 %R, fishren kénnen (DOW 1977, CARR 1991).

100
mfz 231 b
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- c
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Abb.18: Verteilung der monoaromatischen (mfz 231) und triaromatischen Steroide
(miz 253) in der Tonsteinprobe E 28907 der Bohrung F (Jura).
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Um die Vitrinitreflexionsdaten zu iberprifen, ist es daher sinnvoll, andere Reifeparameter
zugitzlich zu bestimmen. Gegebenenfalls kann der Vitrinitreflexionsverlauf mit der Teufe mit diesen
Messungen iiberpriift oder erginzt werden. Da zudem die Vitrinitreflexionswerte Anwendung als
Kalibrationsparameter in der numerischen Simulation der Bohrungen finden, sind gut abgesicherte
Daten unbedingt notwendig.

Neben der Bestimmung der Reife am festen OM (z.B. Vitrinitreflexion, Ty,,.) wurde die Reife an
einer groien Anzahl molekularer Reifeparameter ermitteit.

Die Profile der einzelnen Bohrungen werden fr die weiteren Betrachtungen in einzelne
Teufenabschnitte unterteilt.

Teufenintervall Teufe (m) Stratigrapische Einheit
Bohrung A
1908 - 1956 Barreme - Lias

L]

n 2850 - 2884 Muschelkalk

I 3040 - 3090 Buntsandstein

v 3558 - 3580 Zechstein

\Y 4092 - 4122 Oberkarbon, Westfal B

Bohrung B

I 3511-3517 Oberkarbon, Westfal B

I 3577 - 3581 Oberkarbon, Westfal B

I 3697 - 3698 Oberkarbon, Westfal B

v 3786 -3794 Oberkarbon, Westfal B

Bohrung F

I 156 - 750 Hauterive bis Muschelkalk

Hi 1684 - 1894 Unterer Buntsandstein bis
Zechstein 2

i 2635 - 3379 Oberkarbon, Westfal D,C

4.1 Optische Parameter

Aus der Reihe der optischen Reifeparametern galt das Hauptaugenmerk der Bestimmung des
mittleren Reflexionsvermégens von Vitriniten (Vitrinitreflexion - %R,). Erginzend wurden Werte
aus der Literatur mitberiicksichtigt. An wenigen Proben konnte die maximale Fluoreszenz von
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Liptiniten (Apyay) sowie der mittlere Rot-Grim-Quotient Q (Q - Fluoreszenzintensitit bei
650nm/Flucreszenzintensitit bei 500nm) (STACH et al. 1982) bestimmt werden.

4.1.1 Vitrinitreflexion

Die sogenannte Vitrinitreflexion wird an klar definierten organischen Partikeln (Vitrinit bzw.
Telocollinit) bestimmt, deren Reflexionsverhaiten sich mit zunehmender thermischer Beanspruchung
verindert (STACH et al. 1982). Die Vitrinitreflexion wurde an reinen Vitrainlagen (Kohlen) oder an
dispers verteiltem Vitrinit (Tonsteine) ermittelt. Bei geringen Konzentrationen von Vitriniten in
polierten Anschliffen erfolgte eine Anreicherung des dispers vertetlten OM (Kerogenkonzentrate),
um daran di¢ Vitrinitreflexion zu messen. An einer Probe konnte die Vitrinitreflexion fiber die
Bituminitreflexion berechnet werden. Die gemessenen und dic aus der Literatur entnommenen
Vitrinitreflexionswerte sind in Tabelle C7 als Mittelwert, unter Beriicksichtigung der Standard-
abweichung (8) und der Anzahl der gemessenen Punkte (N) aufgelistet.

- Bohrung A

Die Vitrinitreflexion steigt von etwa 0,54 bis 0,59 %R, im Teufenintervall I auf im Mittel 0,97
%R, zum Teufenintervall V an. Die Einzelwerte sind in Abb. 19 in Abhangigkeit von der Teufe
dargestellt. Em Wert von 0,69 %R, konnte fiir den Muschelkalk (Teufenintervall I) bestimmt
werden. Fiir diese Probe (E 27532) ergab sich eine schr breite Verteilung der Reflexionswerte, was
auf umgelagerten Vitrinit und gréBere Anteile von Inertinit hindeutet. Die Zunahme der Vitrinit-
reflexion mit der Teufe erscheint iiber das groBe Teufenintervall von mehr als 2000 m nahezu linear.

Fiir die Probe E 27543 konnte ein Reflexionswert fiir nicht fluoreszierende Festbitumina (s.
DURAND et al. 1986) von 0,2 bis 0,3 ermitteit werden. Viirinite waren in dieser Proben kaum
vorhanden. Nach JACOB (1985) besteht eine direkte Korrelation zwischen der Vitrinitreflexion und
der Reflexion von Festbitumina, die sich in einer Geradengleichung darstellen 148t. Nach der
Gleichung 0,618 * Ry, (Reflexion der Festbitumina) + 0,4 ergibt sich ein berechneter Vitrinitre-
flexionswert von 0,55 %R, Dieser Wert bestitigt die Ergebnisse der Proben E 27531 und E 27540.

In der Tab. C7 und Abb. 19 ist ein Wert von TEICHMULLER et al. (1984) beriicksichtigt. Dieser
Wert liegt bei 1,1 %R, fiir dic Karbonoberflache und ist somit etwas héher als die in dieser Arbeit
ermittelten Werte. Worin diese Diskrepanz der Werte begriindet ist, 1Bt sich nicht kiiren.

DEMBICKI et al. {1984) weisen aber auf erhebliche Unterschiede zwischen verschiedenen Labors
bei der Bestimmung der Vitrinitreflexion an denselben Proben hin. Diese Unterschiede kinnen
methodisch bedingt sein (Eichung, Politur der Schliffe etc.), haben ihre Ursache aber hiufig auch in
der Verwechselung verschiedener Mazerale (verschiedene Vitrinite).

- Bohrung B

Die Bestimmung der Vitrinitreflexion erfolgte fiir dic Bohrung B an 11 Proben. Im Mittel nchmen
die Reflexionswerte von 0,9 im Teufenintervall I auf 0,94 %R, im Teufenintervail Il zu. Zum
Teufenintervall 1V ist ein stirkerer Anstieg auf 1,04 %R, zu verzeichnen. Aus der Darstellung der
Einzelwerte in Abb. 19 wird deutlich, daB aufgrund der gréBeren Schwankung dieser Werte ein
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eindeutiger teufenabhingiger Trend nicht zu beobachten ist. Innerhalb eines Teufeninfervalls
schwanken die Werte um bis zu +0,05%R,,. Diese Variation der Werte ist auf die MeSungenauig-
keiten vor allem in Kerogenkonzentraten von Tonsteinen (hiufig sehr kieine Partikel) zuriickzu-
fihren. Eine gréBere Streuung der Werte ist nach SCHEIDT & LITTKE (1989) zudem in Sand-
steinen und Tonsteine zu erwarten, wihrend in Kohlen einheitlichere Werte aufireten. Unter Beriick-
sichtigung der Teufenlage der Proben, erscheinen die Werte etwas hoher als in der Bohrung A.

Eine Abweichung von bis zu 0,2 %R, gegenitber den Viirinitreflexionswerten von TEICHMUL-
LER et al. (1984) ist auch in dieser Probensequenz zu becbachten.

o A B F N Bohrung
v ) Q3 vl L eigene MeBwerte
Ez.,i nach TEICHMULLER et al. (1984)
1000 | nach BISEWSKI (1971)
% A
20001 @ *

B L |
o AT N
5 & Z Ad,
3 3000- -.
By Lofon
4000 -
5000 T 1 ‘ 1 I T 7 T i 7
0 05 1 15 2 25 3 35 4 45 5

%R ,

-

Abb.19: Vitrinitreflexionswerte in Abhéngigkeit von der Teufe in den bearbeiteten Bohr-
ungen. Eingezeichnet sind visuell gelegte Trends, die die Zunahme der Vitrinit-

reflexion kiarer erkennen fasser.

- Bohrung F

Von sieben ausgewihlten Proben wurden Kerogenkonzentrate angefertigt und daran die Vitrinitre-
flexion bestimmt. Die Vitrinitreflexion steigt von 0,53 %R, im Wealden auf 1,96 %R, bei 3313 m
im Westfal C an. Der Reifetrend sowie die Einzelwerte sind in Abb. 19 aufgetragen. Der Verlauf
des Vitrinitreflexion mit der Teufe erscheint stark "gekurvt”,

In den Proben mit hoherer Reife war ab einem Reflexionswert von ca. 1,5 %R, die Bestimmung der
mittleren Vitrinitreflexion schwierig, da die Anisotropie des Reflexionsverhaltens des Vitrinits ab
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diesem Wert deutlich ausgepragt ist. In der Probe E 28960 wurde ein minimaler Reflexionswert
(Rnin) von ca. 1,4 % und ein maximaler Wert (Ryqy) von ca. 2,5% bestimmt. Abweichungen die-
ser GroBenordnung zwischen den maximalen und minimalen Reflexionswerten entsprechen Werten,
die auch von TEICHMULLER & TEICHMULLER (1982) und in einer neueren Arbeit von REIN-
HARDT (1991) fiir dicsen Reifebereich in anderen Probensequenzen angegeben werden.

Die Vitrinitreflexionswerte von etwa 1,0 %R, fiir die Karbonoberfliche und 1,64%R,, in ciner
Teufe von 3000 m nach TEICHMULLER et al. (1984) liegen im Bereich der in dieser Arbeit
bestimmten Mefwerte und wurden in Abb. 19 mitberiicksichtigt.

- Bohrung N

Die Reifewerte der Bohrung N sind iiberwiegend der Literatur entnommen. Nach BISEWSKI
(1971) erreicht die Vitrinitreflexion in dieser Bohrung einen sehr hohen Reifegrad von ca. 3,1%R,
bei 2860 m, der auf 3,95%R,, bei 3357 m zunimmt. Nach TEICHMULLER et al. (1984) errechnet
sich daraus fiir die Karbonoberfliche ein Vitrinitreflexionswert von ca. 1,9%R,. Zur Kontrolle
dieser Werte wurden an drei Kerogenkonzentraten eigene Vitrinitreflexionswerte bestimmt. Prinzi-
piell werden die Literaturdaten bestitigt (Tab. C7). In der Probe E 26741 ist eine breite Streuung
der Einzelwerte sowie eine groBe Anzahl hoch reflektierender Partikel mit Werten iiber 4%R,, zu
beobachten. Die Bestimmung einer mittleren Vitrinitreflexion wird daher bei hohen Reifegraden
immer schwieriger, was in Ubereinstimmung mit den Beobachtungen von TEICHMULLER &
TEICHMULLER (1982) steht. In Abb. 19 ist das Vitrinitreflexionsprofil dieser Bohrung darge-
stellt. Eine rasche Zunahme der Vitrinitreflexion mit der Teufe ist offensichtlich. Die mittlere Zu-

nahme betrigt ca. 0,137 %R /100 m.
4.1.2 Fluoreszenzspektren

An Sporiniten aus drei Kohlen der Bobrungen A und B wurden Fluoreszenzspektren bestimmt. Alle

n wiesen keine augreichend groflen Sporinite auf. Auferund der sehr hohen Reife ist

andaran Dreah
RSINS atlxibibioni STUech DOl

AINGOILE: 2 I500

die Messung von Fluoreszenzspektren in den Bohrungen F und N nicht méglich.

In der Probe E 26454 (Kohle; Bohrung A) wurden Ay, -Werte um 610 nm ermittelt, wihrend der
Wert fiir den spektralen Quotienten Q (650 am/500 nm) im Mittel bei 2,25 liegt. LITTKE (1987)
zeigt an dhnlichen Gesteinen aus dem Ruhrkarbon, daB die Reife bei dem beobachteten Q-Wert iiber
0,9 %R, liegt. Oberhalb von 0,9 %Ry, ist nach diesem Autor ¢ine starke Alteration der Sporinite zu
erwarten, was zu einem verstirkten Anstieg von Q bei geringerer Zunahme der Vitrinitreflexion
fithrt. Fluoreszenzspektren sind zur Reifebestimmung oberhalb von 0,9 %R, daher nur bedingt ver-
wendbar.

Sporinite in den Proben E 26391 und E 26394 ergaben Ay,,-Werte von 610 bis 650 nm, wihrend
Q-Werte zwischen 2,5 und 3,05 gemessen wurden. Diese Werie indizieren ebenfalis eine Reife Giber

0,9 %R,,,
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4.2 Pyrolysedaten

In Kapitel 3.2 wurde bereits darauf hingewiesen, daB nur der Ty,-Wert der Rock-Eval-Pyrolyse
zur Reifeabschitzung herangezogen wird. Besonders fiir Typ-III Kerogene konnte an verschiedenen
Probensequenzen cine gute Korrelation zwischen dem Tyya~Wert und der mittieren Vitrinitreflexion
festgestellt werden (ESPITALIE et al. 1984). Dabei ist zu beachten, daB der Ty, -Wert innerhalb
cines Reifebereiches (Teufenbereich) durchaus um +5°C schwanken kann. Da in den vorliegenden
Probensequenzen iitberwiegend Gesteine vorliegen, in denen das OM dem Typ-III Kerogen zuzu-
ordnen ist, erscheint die Anwendung von Ty, fiir die Reifebestimmung in den betrachteten Bohr-
ungen sinnvoll.

- Bohrung A

In der Bohrung A entspricht die Zunahme der Ty, -Werte von 428°C im Teufenintervall I auf
450°C im Teufenintervall V einem Anstieg der Vitriniirefelxion von 0,55%R, auf 0,97%R ;. Alle in
Kapitel 3.2 gemachten Anmerkungen beziiglich der Zuverlissigkeit der Daten sind hier zu beriick-
sichtigen. Nach den Ty, ,-Vitrinitreflexionskorreiationen von ESPITALIE et al. (1984) und
TEICHMULLER & DURAND (1983) entspricht ein Tpyg-Wert von 450°C in etwa einem Reife-
grad von 0,95%R,,. In Abb. 20a sind die Tyy,,-Werte in Abhingigkeit von der Teufe dargestelit.
Der nur geringfuigig gekurvte Verlauf entspricht dem Anstieg der Vitrinitreflexion.

- Bohrung B
Der sich anhand der Vitrinitrefiexion abzeichende Reifetrend kann mittels der Ty, .-Temperaturen
bestitigt werden. Wihrend im Mittel in den Teufenintervallen I-IIT nur eine geringe Zunahme von
Tinax von 444 auf 447°C zu beobachten ist, erfolgt zum Teufenintervall IV ein stirkerer Anstieg
auf 454°C. Die Einzelwerte sind in Abb. 20b in Abhingigkeit von der Teufe und der entsprech-
enden Vitninitreflexionswerten aufgetragen.

Nach TEICHMULLER & DURAND (1983) und ESPITALIE et al. (1985) entsprechen die Tyax-
tervallen !

Werte einem Anstieg der Vitrinitreflexion von ca. 0,8 %R, bis 0,835 %R, in den Teufenintervallen !
bis I auf ca. I bis 1,05 %K, im Teufenintervall IV.

- Bohrung F

Eine gute Korrelation zwischen Ty,,x und der Vitrinireflexion ist ebenfalls in Bohrung F zu
beobachten. Die Zunahme von Ty, von ca. 429°C auf maximal 528°C (Kerogenkonzentrat E
28954} spiegelt sehr gut den Reifeanstieg in dieser Bohrung wider (Abb. 20c¢). Daraus resultierend
kann cin Anstieg der Vitrinitreflexionswerte von ca. 0,5%R, bis 2,15 (TEICHMULLER &
DURAND 1983) respektive 1,95%R,, nach ESPITALIE ¢t al. (1984) in einer Teufe von 3379 m
hergeleitet werden.
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- Bohrung N

Eine Anwendung von Ty, oberhalb ciner Vitrinitreflexion von ca. 2,0 %Ry, ist nicht mehr sinn-
voll, da das OM bereits einen hohen Umwandlungsgrad erreicht hat (ESPITALIE 1985) und da-
durch die Sy-Peaks schr kiein werden, wodurch eine zuverlissige Bestimmung von Ty, nicht
mehr moglich ist.

4.3 Cy 54-aliphatische Kohlenwasserstoffe

Die Betrachtung der n-Alkan-Verteilungsmuster (CPI-Werte) erlaubi nur eine generelle Aussage zur
Reife. In den Kohlen kann das Pristan/Phytan-Verhilitnis zur Reifebestimmung benutzt werden. Die
Verwendung der Absolutkonzentrationen der n-Alkane ist stark durch Expulsions- und Migrations-
effekte beeinflubt (z.B. LEYTHAEUSER ¢t al. 1984) und somit vorsichtig zu interpretieren.

- Bohrung A

Der Reifefortschritt mit zumehmender Teufe ist in den CPI-Werten eindeutig zu identifizieren, wenn
man auschlieBlich die Proben mit Typ-III Kerogenen betrachtet (Tab. C3). Die CPI-Werte tendicren
mit zunehmender Reife gegen eins (Oberkarbon). Aus den ISO 3-Verhilmiswerten von 3,23 bzw.
3,54 fiir die Kohleproben (E 26453, E 26454) kann auf eine Reife dieser Kohle iiber 0,90 %R,
geschlossen werden (s. LITTKE et al 1990), was in guter Ubercinstimmung mit den tatsichlichen
gemessenen Vitrinitreflexionsdaten steht. Weitere reifespezifische Aussagen sind anhand der Cj54-
Fraktion m dieser Probensequenz nicht zu treffen.

- Bohrung B

Alle CPI-Werte schwanken um eins und indizieren somit einen erhohten Reifegrad. Die ISO3-Werte
der Kohlen von 3,05 und 3,04 entsprechen ebenfalls einer Reife von diber 0,90%R,,. Eine Ausnahme
stellt die Kohleprobe E 26391 dar, dic einen ungewdhnlich niedrigen IS0-3-Verhilniss-Weri auf-
weist. Als Hinweis auf eine groBeren Reifefortschritt von Teufenintervall III zu Tenfenintervall IV
kann die im Mittel abnehmende TOC-normierte n-Alkan Konzentration (n-CjsH39 bis n-CygHsy)

in den Tonsteinen gewertet werden (s.Tab. C3).

- Bohrung F

Zur relativen Abschitzung der Reife des OM sind die Proben E 28900 und E 28901 ungeeignet, da
sie impragniert sind (s. Kap. 3.2 und 3.3). Die Wealdenproben weisen ohnehin aufgrund der
abweichenden Fazies bereits inital andere CPI-Werte auf.

In den Proben mit Typ-III Kerogenen (E 28906 bis E 28909) deutet sich mit CPI-Werten etwas iiber
eins cine niedrigere Reife an. In allen anderen, tiefer versenkten Proben, weisen die CPI-Werte ¢inen
gréfBeren Schwankﬁngsbereich auf. CPI-Werte um ¢ins dominieren und entsprechen somit der
erhohten Reife. Aus den ISO-Verhiltniswerten sind in dieser Probensequenz keine eindeutigen

Reifeabhingigkeiten herzuieiten.
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Die TOC-normierten n-Alkangehalte nehmen ebenfalls systematisch mit der Teufe ab. Uberwiegend
niedrige Gehalte in den oberkarbonischen Proben sind ¢in Beleg fiir den sehr hohen Reifegrad. Eine
Ausnabhme bilden die imprignierten Proben.

- Bohrung N

Die CPI-Werte sind starken Schwankungen unterworfen, da die Konzentrationen der n-Alkane schr
germg sind und bei der Auswertung relativ groBe Fehler auftreten. Reifespezifische Aussagen sind
anhand der Cj3..- Fraktion nicht zu treffen. Die sehr niedrigen TOC-normierten Gehalte der n-Al-
kane ab n-CogHs4 entsprechen aber insgesamt der sehr hohen Reife tiber 2,5%R,,.

4.4 Reifebestimmung an C1 | +-aromatischen Kohlenwasserstoffen

Zur Reifebestimmung im Bitumen sind besonders die dizyklischen und trizyklischen aromatischen
Kohienwasserstoffe geeignet, da sie durch stufenweise Aromatisierung von biologischen Vorldufer-
strukturen und vor allem durch das Aufbrechen des polymeren Netzwerkes erst im Zuge des Rei-
fungsprozesses entstechen (RADKE et al. 1980b, 1982b). Fiir diese Stoffgruppe sind in den letzten
10 Jahren eine Reihe von molekularen Reifeparametern entwickelt worden, die aus der sich 4ndem-
den Konzentrationsverteilung der verschiedennen PAH-Isomeren hergeleitet werden. Das Hauptau-
genmerk der Untersuchungen lag auf den Alkylhomologen des Naphthalins (RADKE et al. 1984,
1986, ALEXANDER et al. 1985, STRACHAN et al. 1988) und des Pheranthrens (RADKE &
WELTE 1981, RADKE ¢t al. 1986, KVALDHEIM et al. 1987). Neben diesen Substanzen zeigen
auch das Dibenzothiophen und dessen Alkyhomoioge (HUGHES 1984, RADKE 1987, BUD-
ZINSKI et al. 1991) reifeabhingige Veranderungen. Reifesensitive Verinderungen der Biphenyle
und Alkylbiphenyle werden von WEISS (1985) und KAGI et al. (1990) diskutiert, finden aber im
Rabmen dieser Arbeit keine weitere Bericksichtigung.

Die Reifebestimmung mittels der di- und trizyklischen aromatischen Kohlenwasserstoffe beruht im
Prinzip auf der Zunahme der thermisch und sterisch begiinstigten 8-Isomere gegeniiber den thermo-
dynamisch instabileren -Isomere (RADKE ¢t al. 1984, RADKE 1987, VOIGTMANN et al. 1991)
mit zunchmender thermischer Belastung. Ob ein thermisches Abspalten der Methylgruppen als Re-
aktionsmechanismus von Bedeutung ist oder aber Isomerisierungsreaktionen oder Umlagerungen der
Methylgruppen stattfinden, ist letzlich fiir die Interpretation dieser reifesensitiven Verhilinisse uner-
heblich. Denkbar wire auch eine unterschiedliche Abgaberate der einzelnen Methylphenanthrene aus
dem Kerogen (RADKE et al. 1986). Das sich stetig verindemde Verhiltnis dieser verschiedenen
Isomere zueinander kann als Indikator fiir die zunchmende thermische Belastung des OM in Sedi-
mentgesteinen, aber auch von Olen (BUDZINSKI et al. 1991), angesehen werden.

Im Folgenden werden ausgewihlte reifesensitive Alkynaphtalin- und Alkylphenanthren-Verhailtnisse
diskutiert und die sich daraus ergebénden Reifeprofile der einzelnen Bohrungen vorgestellt. Die
Werte fiir die Alkylnaphthaline sind abdampfkorrigiert. Fiir die Bohrung N liegen keine gemessenen
Werte vor. Die Einzelwerte sind in Tabelle C4 aufgelistet.
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Folgende Reifeparameter werden betrachtet (RADKE 1987).

MNR =  2-MN/I-MN

ENR =  2.EN/I-EN

DNR = [2,6-DMN+2,7-DMNJ/1,5-DMN

TNR2 = [1,3,7-TMN+2,3,6-TMN}/[1,3,5-TMN+1,3,6-TMN+1,4,6-TMN]
MPR = 2-MP/1-MP

MPI1 = [1,5* (2-MP+3-MP)}/[P+1-MP+9-MP]

DPR =  [2,6-DMP+27-DMP+3,5-DMP]/[1,3-DMP+1,6-DMP+2,5-

DMP+2,9-DMP+2,10-DMP+3,9-DMP-+3,10-DMP}
4-MDBT/1-MDBT

MDR

Die von RADKE & WELTE (1981), RADKE et al. (1984), RADKE et al. (1986), RADKE (1988)
und BOREHAM et al. (1988) etablierten Korrelationen mit der Vitrinitreflexion sind im Abschnitt
Definitionen am Anfang der Arbeit aufgefithrt. Diese Gleichungen wurden verwendet, um aus den
Aromatenreifeparamtern die Vitrinitreflexion zu berechnen. Die berechneten Werte sind in Tabelle
C5 aufgelistet. Fiir das MDR werden nur Peakhdhenwerte diskutiert, um die Vergleichbarkeit mit
publizicrten Daten (RADKE et al. 1986, RADKE 1988, BUDZINSKI et al. 1991) zu gewahr-
feisten.

- Bohrung A

Die Verhiltniswerte in den Teufenintervallen 1 bis IV miissen in Hinblick auf die sehr niedrigen
TOC-Gehalte der Cuttingproben bewertet werden. Dennoch spiegeln sich bestimmte Trends wieder,
so daB eine Diskussion dieser Werte sinnvoll erscheint.

o AT L1 s

a} Alkylnaphthalin-Verhiiinisse

Die Einzelwerte fiir das MNR, DNR und TNR 2 sind in Tab. C4 aufgelistet. In Abb. 21 sind diese
Werte in Abhingigkiet von der Teufe und der Vitrinitreflexion dargestellt. Grundsitzlich wird
deutlich, daB Unterschiede zwischen den wverschiedenen Teufenintervallen bestehen. Innerhalb
einzelner Intervalle sind die Werte jedoch sehr einheitlich (z.B. DNR). Fiir die gemittclien Werte
(Tab. 1) ergibt sich keine sysicmatische Zunahme der Mittelwerie, abgeschen von einer leichten
Zunahme des Mittelwertes fiir das MNR.

Insgesamt deuten die leichten Variationen in den Alkylnaphthalin-Paramter in den Cuttingproben

mdglicherweise auf leichte Faziesunterschiede hin, die auch in den Verteilungsmustern und Konzen-
trationen der Aromaten zwischen den Teufenintervallen I bis IV zu bemerken sind.

In Hinblick auf die mégliche Kondensatimprignation, dic in den n-Alkanspektren nachweisbar ist,
kénnen mittels dieser Parameter keine zusitzlichen Informationen gewonnen werden. Die relativ
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einheitlichen Werte kénnten fiir eine einheitliche Impragnation sprechen. Vergleicht man jedoch die
Werte mit den Daten der oberkarbonischen Tonsteinproben, so erscheint eine Imprignation aus
diesen Proben unwahrscheinlich, da diese im Mittel wesentlich hdhere Werte aufweisen. Eine wei-
tere Maglichkeit wire, dab die Alkylnapthalin-Parameter erst oberhalb einer Reife von 0,8%R,
systematische Veridnderungen zeigen, wie es von RADKE et al. (1984) an Kohlen beobachtet wird.

Fiir Tonsteine dagegen sehen RADKE et al. (1986) auch eine leichte Zunahme z.B fiir das MNR
von ca. 1,3 bei 0,51 %R, auf 1,9 bei ca. 0,83 %R, Insofern kénnte die leichte Zunahme des MNR
vom Teufenintervaill I zum Intervall IV ebenfalls reifebedingt sein. Aufgrund dieser Unsicherheiten
wurden die Korrelationen zwischer der Vitrinitreflexion und dem MNR und DNR nach RADKE et
al. {1984) nicht angewendet, zumal diese fiir Kohlen etabliert wurden (s. Kap 5.3.).

MNR@)| o | N|DNR@)| o N|TNR2@)| © N
I 123 J007 | 4| 27 006 | 4 0,74 005 | 4
II 133 | 009 | 2| 274 005 | 2 0,77 002 | 2
m_| 136 {019 |3 2,8 | 003 | 3 0,74 006 | 3
I\ 147 [ 001 | 2 | 237 00 |2 0,80 004 | 2
\4 213 | 004 |10 717 049 | 8 1,14 002 | 10

Tab.1:Mittelwerte (2) und Standardabweichunger (o) der Alkyinaphthalin-Reifeparameter in
Tonsteinen der verschiedenen Teufenintervalle der Bohrung A. N = Anzahl der Proben

Zum oberkarbonischen Teufenintervail V wird ein deutlicher Anstieg der Verhdlinisweric sichtbar
(Abb. 21). Signifikante Unterschiede ergeben sich in diesen Proben fiir Kohlen (ausgefillte Kreise)
und Tonsteine (punktierte Quadrate), insbesondere fiir das MNR, wahrend fiir das DNR und TNR
2diese Unterschiede mur geringfugig ausgeprigt sind. Die Werte der Kohlen liegen generell
niedriger. WEISS (1985, S. 161) hat bereits auf die stirkere Faziesabhiingigkeit des MNR hinge-
wiesen. Andererseits erwartet RADKE (1987) ab emer Reife von ca. 0,8%R,, einc Anpassung der
Reifewerte verschiedener Kerogentypen.

Vergleicht man die MNR-Werte der Kohlen mit Werten, die von RADKE et al. (1984) cbenfalls an
Kohlen bestimmt wurden, so liegen die in dieser Arbeit gefunden Werte fiir das MNR und DNR bei
gleichem Vitrinitreflexionswert (z.B. %R, 0,95) wesentlich hoher. Daraus ergeben sich auch zu
hohe kalkulierte Vitrinitreflexionswerte bei Anwendung der von RADKE et al. (1984) etablierien
Korrelation zwischen der Vitrinitreflexion und dem MNR und DNR (s. Tab. C5). In den Tonsteinen
ist die Abweichung zu noch hiheren berechneten Vitrinitreflexionswerten in Tab. C5 klar ersicht-
lich. Bemerkenswert ist in dicsem Zusammenhang, daB die berechneten Vitrinitreflexionswerte eher
den von TEICHMULLER et al. (1984) gemessenen Vitrinitreflexionswerten entsprechen.

Eine gute Ubereinstimmung fiir die in dieser Arbeit ermiitelten MNR und DNR-Werte der Tonsteine
ist allerdings mit Werten, die an Tonsteen aus dem Alberta Becken (WEISS 1985) ermittelt wur-
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Abb.21: Alkylnaphthalin-Parameter (MNR,DNR und TNR2} in Abhéngigkeit von der Teufe und

der Vitrinitreflexion in Tonsteinen {(punktierte Quadrate), Kohlen (punktierte
Kreise) und einem Rotliegend-Tonstein (offener Kreis) der Bohrung A.

den, festzustellen (Typ I Kerogene). Dort beobachiet WEISS (1985) bei einer Vitrinitreflexion von
0,95 %R, MNR-Werte um 1,8 bis 2. Insgesamt weisen dic Werte bei WEISS (1985) allerdings eine
grofere Variation auf.

Besonders interessant erscheinen die Reifewerte fiir eine Probe aus dem Rotliegenden (offener Kreis
in Abb, 21). Fiir diese Probe liegt das MNR héher und das DNR und TNR2 nehmen ahnliche Werte
wie die oberkarbonischen Proben im Liegenden ein, Dies deutet mdglicherweise auf die Migration
von Kohlenwasserstoffen aus dem Oberkarbon hin.

b) Alkylphenahthrene

In Abb. 22 sind ausgewshlte Alkylphenanthren-Verhiltnisse fiir Proben der Bohrung A in
Abhéngigkeit von der Teufe dargestellt. Im Vergleich zu den Alkylnaphthalin-Parametern zeichnet
sich eine wesentlich groBere Variation der Einzelwerte ab. Inshesondere das MPR zeigt eine starke
Streuung, wobei cin teufenabhéngiger Trend nicht zu beobachien ist. Diese Streuung der Werte ist
z.T. sicher methodisch bedingt. Wie oben bereits erwabnt, koeluiert das 1-MDBT teilweise mit dem
2-MP. Dieser Effekt ist besonders bei dem weniger reifen OM der Cuttingproben ans dem Barreme
bis Zechstein ausgeprigt, die meist deutlich hohere Konzentrationen an Schwefelaromaten auf-
weisen. Mittels der Quantifzierung der einzelnen Peaks wurde versucht; den Anteil des 1-MDBT am
2-MP zu ermittein und zu subtrahieren. Dennoch ergeben sich stark variable Werte mit zunehmen-
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der Teufe, so daB eine Interpretation der MPR-Werte fiir die Cuttingproben in dieser Bohrung un-
moglich erscheint.

Die MPR-Werte fiir die Oberkarbonproben zeichnen sich durch ein wesentlich cinheitlicheres Bild
aus. Der Vanationsbereich liegt zwischen 1,38 und 1,58 bei einem Mittelwert von 1,44, Unter-
schiede zwischen Kohlen und Tonsteinen werden nicht beobachtet. Die Umrechnung dieser Daten in
Vitrinitreflexionswerte mittels der Korrelation von RADKE et al. (1984) ergibt analog zu den
Alkylnaphthalin-Parametern Werte zwischen 1,07 und 1,13 %R (MPR). Diese Werte korrelieren
sehr gut mit den gemessenen Werten von TEICHMULLER et al. (1984), liegen aber wiederum et-
was hoher als die in dieser Arbeit bestimmten Vitrinitreflexionswerte. Verglichen mit Daten von
Proben aus dem Ruhrkarbor (RADKE et al. 1982) mit hnlicher Reife und Lithologien erscheinen
die in dieser Arbeit ermittelten Werte ebenfalls deutlich erhéht. Desweiteren wurden zur Reifebe-
stimmung die Dimethyhiphenathrene ansgewertet. Es zeigt sich jedoch in Abb. 22, daB dieses Ver-
hiltnis in den Teufenintervallen I bis IV sehr hoch liegt und zu den oberkarbonischen Proben
drastisch abnimmt. Aufgrund der koeluierenden DMDBT ist das DPR in den Cuttingproben ver-
falscht und spiegelt somit nicht den tatsiachiichen Reifegrad wider. Die DPR-Werte fiir die oberkar-
bonischen Tonsteine liegen in einen Bereich von 0,27 und 0,38, entsprechend einer berechneten
Vitrinitreflexion von 0,74 bis 0,91%R. Die Kohle zeichnet sich durch einen ein-heitlichen Wert von
0,39 aus, der einer berechneten Vitrinitreflexion von 0,93%R; entspricht.

Im Gegensatz zum MPR wird deutlich, daB die %Rc(DPR)-Werte mit den in dieser Arbeit ermit-
telten Vitrinitreflexionswerten gut iibereinstimmen. Interessant erscheint hier das DPR fir die Rot-
liegendprobe, die eher den Werten der Cuttingproben entspricht. Wie auch aus dem FPD-Chromato-
gramm ersichtlich ist, weist diese Probe einen relativ hohen Anteil an Schwefelaromaten auf. Dieser
Anteil ist wesentlich héher als der der Oberkarbonproben im Liegenden. Es ist daher nicht anzu-
nchmen, daB diese Verbindungen aus dem Oberkarbon stammen. Dies steht scheinbar im Wider-
spruch zu den auf den Alkylnaphthalin-Parametern basierenden Beobachtungen.

Die geringsten Schwankungen innerhalb eines Teufenintervalls weist der MPI 1 auf. Zudem 146t
sich, abgesehen vom Teufenintervall II, eine generelie Zunahme der Werte von im Mittel 0,63 im
Teufenintervall I itber 0,83 im Teufenintervall IV auf 0,89 im Teufenintervall V beobachten. Der
MPI 1 der Rotliegendprobe entspricht den Werien der Zechsteinproben. Die aus dem MPil berech-
neten Vitrinitreflexionswerte stimmen in diesen Teufenintervallen in etwa den gemessenen Reflex-
ionswerten iberein. Dies belegt dic Beobachtungen von RADKE & WELTE (1981), wonach ein
Anstieg des MPI 1 ab ca. 0,6 bis 0,65 %R, einsetzt und mit der intensiven Genese von Kohlen-

wasserstoffen in Verbindung steht.

Dic nach BOREHAM ¢t al. (1988) berechneten Vitrinitreflexionswerte liegen gencrell ctwas
niedriger. Prinzipicll schen BOREHAM et al. (1988) eine Zunahme des MPI1 bereits ab einer Vitri-
nitreflexion von 0,5 %R, Dadurch cigibt sich eine zu niedrigeren Reifewerten verschobene Kor-
relation.

Beim Vergleich der Alkylphenanthren-Parameter zeigt sich, daB der MPI1 den Reifetrend in dieser
Bohrung am zuverlissigsten wiedergibt. Die Variation der Einzelwerte ist wesentlich geringer als
beim MPR und DPR. Moglicherweise ist dies in der Beriicksichtigung einer groBeren Anzahl von
Einzelkomponenten begriindet, so daB sich e¢ventuelle Fehler bei der Auswertung oder mogliche
Migrationsphinomene kompensieren.
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Abb.22: Alkylphenanthren-Parameter (MPR,MP! 1 und DPR) in Abhangigkeit von der Teufe

und der Vitrinitreflexion in Tonsteinen (punktierte Quadrate), Kohlen (punkt-
ierte Kreise) und einem Rotliegend-Tonstein {offener Kreis) der Bohrung A.

c) MDR

Das MDR unterliegt in der Bohrung A starken Schwankungen (Abb, 23), wenn man die einzelnen
Teufen-intervalle vergleicht. Ahnlich der Werte fiir die Alkylnaphthaline sind die Werte innerhalb
eines Teufenabschnittes oder stratigraphischen Einheit aber relativ einheitlich. Eine systematische
Zunah-me mit der Tenfe kann nicht festgestellt werden. Vielmehr spiegeln sich in den MDR-Werken
der Teunfenintervaile I bis IV die leicht unterschiedhichen Fazien wider, was das MDR als wesentlich
sensitiveren Faziesindikator ausweist als die anderen aromatischen Parameter (RADKE 1988).
MDR-Werte iiber drei in den Teufenintervaller IT bis IV indizieren eine Reife im Bereich von 0,7
bis 0,8%R,,, was ebenfalls in guter Ubereinstimmung mit der gemessenen Vitrinitreflexion ist. Der
sehr niedrige MDR-Wert von 1,73 in der Probe E 27538 indiziert sicher eine andere Fazies, wie
auch anhand der Biomarkerverteilungsmuster nachgewiesen werden konnte.

Zum Teufenintervall V nehmen die Werte dann deuilich zu und erreichen einen Mittelwert von 6,02
(2,1). Die Streuung der Datenpunkte ist aufgrund des z.T sehr kieinen 1-MDBT-Peaks erheblich
(Abb. 23). Dennoch weist der Mittelwert von ca. sechs auf eine erhohte Reife iiber 0,9%R,, hin.
Dariiber-hinaus wird auch deutlich, daf oberhalb einer Reife von ca. 0,8%R, das MDR auf
zunchmends thermische Beeinflussung stirker reagiert und ein schnellerer Abbat des 1-MDBT
erfolgt. Diese Beobachtung steht in Einklang mit RADKE et al. (1986) und RADKE (1988).

%R,
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Generell ist die Bewertung der Reife mittels verschiedener Reifeparameter aus der Gruppe der
Alkylnaphthaline, Alkylphenanthrene und des Methyldibenzothiophens in der Bohrung A proble-
matisch.

Die starkere Variation der Alkylphenanthren-Parameter mit der Teufe, aber auch innerhalb eines
Teufenintervalls (abgesehen vom MPI1) steht im Gegensatz zu den sehr einheitlichen Alkylnaph-
thalin-Parametern. Das MDR weist ebenfalls stirkere Unterschiede zwischen den einzelnen Teufen-
intervallen auf, scheint den Reifetrend aber am besten wiederzugeben.

Eine abschlieBende Klirung, ob eine Imprignation, Kontamination oder tatsichlich reife- bzw.
faziesbedingte Variationen in den Cuttingproben der Bohrung A zu beobachten sind, ist nicht mog-
lich. Alle an den Cuttingproben bestimmten Verhiltniswerte sollten daher, wie am Anfang des Kapi-
tels bereits beschrieben, unter den diskutierten Aspekien betrachtet werden.
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Abb.23: MDR in Abhéngigkeit von der Teufe und der Vitrinitrefiexion in der Bohrung A.
Probe E 27543 (gepunkietes Dreieck), E 27538 (gepunkteter Kreis) und Typ-iil
Tonsteine (gepunktete Quadrate).

- Bohrung B

a) Alkylnaphthalin-Verhéltnisse

Prinzipiell kann mittels des MNR, DNR und TNR2 ein Anstieg der Reife mit zunehmender Teufe in
der Bohrung B belegt werden, obwohl das gesamte betrachtete Teufenintervall our 300 m ausmacht.
In den Teufenintervallen I und II zeigen alle drei Parameter sehr einheitliche Werte innerhalb der
Teufenabschnitte. Ein signifikanter Anstieg ist fiir keinen der Parameter festzustellen (vgl. Vitrinit-
reflexion). Unterschiede zwischen Kohlen (punktierte Kreise) und Tonsteine oder Sandsteine (punk-
tierte Quadrate) sind nicht vorhanden.
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Im Teufenintervall ITT spiclen neben der Reife offensichtlich auch Fazieseinfliisse eine entscheidende
Rolie. Fiir das MNR und DNR kann zwar insgesamt ein Anstieg der Werte von im Mittel 1,77
bzw. 5,96 im Teufenintervall I auf 2,08 bzw. 8,85 im Teufenintervall II1 festgestellt werden. Deut-
lich ausgepriigt ist aber der "Reife"-Sprung zwischen den Proben E 26397 und E 26398 sowic E
26399 und E 26403 (Abb. 24). Untergeordnet ist dieser sprunghafte Anstieg der Werte auch im
TNR2 zu beobachten.

MNR(@) ! o© N | DNR (@) o N | TNR2 (D) o N
I 1,79 0,09 | 4 3,35 0,35 4 1,06 0,08 4
o 1,76 0,08 { 4 5,83 0,59 5 1,06 +0,05 5
m 2,08 022 | 4 8,85 +3.31 4 1,04 +0,07 4
Iv. 2,38 +0,09 | 4 8,31 +1,43 5 i,12 40,03 5
Tab.2: Mittelwerte (<) und Standardabweichungen (o) der Alkylnapthalin-Parmeter aus
Tonsteinen der Bohrung B

Eine Erklirung fir die starke Variation der Verhiltniswerte ist moglicherweise in der Mazeral-
zusammensetzung der Proben zu sehen. In der Probe E 26398 tritt lagenweise dunkelbraun fluores-
zierender Sporinit auf, der zwischen Vitrainlagen (Glanzkohle) einlagert ist. Die Probe E 26399
dagegen entspricht einer vitrinitreichen Kohle. Das Verhiltnis von GKW zu AKW liegt in der Probe
E 26398 bei 2, wahrend die Probe E 26399 ein Verhiltnis von 0,45 aufweist. LITTKE et al. (1990)
beobachten ebenfalls eine Dominanz aliphatischer Kohlenwasserstoffe in sporinitreichen Kohlen.
Hier zeigt sich deutlich ein FazieseinfluB, der wahrscheinlich auch auf die Reifeparameter der
Alkymnaphthaline Auswirkungen hat. Mittels Pyrolyse-GC-Untersuchungen wurden diese Unter-
schiede zwischen den beiden Proben im Prinzip bestitigt. So zeigt die Probe E 26398 im Pyrolysat
wesentlich mehr Alkene und Alkane, verglichen mit den aromatischen Komponenten Benzol, Toluol
und Xylol und den Phenolen. Diese kann als sicherer Hinweis fiir ¢ine Beteiligung von liptinitischem
Material (Sporinite), die ein hoheres Kohlenwasserstoffpotential aufweisen als Vitrinite, gewertet
werden (LARTER 1985, HORSFIELD 1989).

Zum Teufenintervall IV erfolgt ein in allen Proben deutlich ausgepriigter Anstieg fiir die ¢inzelnen
Reifeparameter der Alkyinaphthalin-Gruppe.

Die Berechnungen der Vitrinitreflexionen nach den Korrelationen von RADKE et al. (1984) ergeben
zu hohe Reifewerte im Vergleich zu den in dieser Arbeit gemessenen Vitrinitreflexionswerten (Tab.
C5). Diese Feststellung gilt auch fiir die Kohlen.

b) Alkylphenanthrene

In der vorliegenden Probensequenz der Bohrung B kénnen alle Verhiltnissse der Alkylphenanthrene
als zuverlissig betrachtet werden. Schwefelaromaten (MDBT und DMDBT) sind nur in relativ
niedrigen Kongzentrationen vorhanden und beeinflussen die Reifeparameter nicht.
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Abb.24: Alkylnaphthalin-Parameter (MNR,DNR und TNR2) in Abhangigkeit von der Teufe

und der Vitrinitreflexion in Tonsteinen (punktierte Quadrate), Kohlen (punki-
ierte Kreise) der Bohrung B.

Die drei betrachteten reifesensitiven Verhiltmisse der Alkylphenanthrene zeigen eine Zunahme mit
der Teufe (Abb. 25). Die Kohlen (gepunktete Kreise) weisen leicht erhéhte Werte gegeniiber den
Tonsteinen und Sandsteinen (punktierte Quadrate) des gleichen Teufenintervalls auf.

Bei niherer Betrachtung der einzelnen Verhilinisswerte ist offensichtlich kein signifikanter Anstieg
zwischen Teufenintervall I und I festzustellen, wihrend zum Teufenintervall III und noch stirker
zum Teufenintervall IV eine erhebliche Zunahme der Reife zu bemerken ist.

MPR(@) | ¢ | N|MPL@)| o N | DPPR(@) o N
1 1,48 +0,13 | 4 0,82 +0,05 4 0,35 +0,04 3
1 1,32 +0,09 | 5 0,85 +0,04 5 0,38 +0,04 4
il 155 {+0,08 ] 4 1,01 005 | 4 044 | 2002 | 4°
vV 1,82 £0,12 | 5 1,14 +0,05 5 0,49 +0,03 5
Tab. 3: Mittelwerte () und Standardabweichungen (o) der Alkylnaphtahlin-Parameter fiir

die verschiedenen Teufenintervalle der Bohrung B (N = Anzahl der Proben)

Analog zur Bohrung A ergeben die aus dem MPI1 berechneten (RADKE & WELTE 1981} und die
gemessenen Vitrinitreflexionswerte eine gute Ubereinstimmung in den einzelnen Teufenintervallen.
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Die mittels der Gleichung von BOREHAM et. al. (1988) berechneten Vitrinitreflexionswerte liegen
etwas niedriger. In dieser Bohrung zeigen auch die aus dem DPR berechneten Werte eine exzellente

3400
3500 - | 0,90
e - 0,92
~ 3600 -
E
L]
5
2 3700 & e e _ 0,94
3800 - D el oHE | 1,04
3900 T T ] 1 T T ] I T
1 12141618 2 08 1 12 14 03 04 05 0,6
MPR MPI1 DPR

Abb.25: Alkyiphenanthren-Parameter (MPR,MP! 1 und DPR) in Abhangigkeit von der Teufe
und der Vitrinitreflexion in Tonsteinen (punktierte Quadrate) und Kohlen (punkt-
ierte Kreise) der Bohrung B.

Ubereinstimmung mit der gemessenen Vitrinitreflexion (Tab. C5). Die aus dem MPR bestimmten
Vitrinitreflexionswerte liegen um ca. 0,15 bis 0,2% R (MPR) hoher als die gemessenen Werte.

¢) MDR

Die Variation der Einzelwerte fiir das MDR ist sowohl innerhalb der Teufenintervalle als auch von
Intervall zu Intervall betrachtlich. Im berwiegenden Teil der Proben war eine korrekte Auswertung
der FPD-Chromatogramme unmoglich, da das 1-MDBT durch sehr kieine Substanzpeaks charak-
terisiert ist. Im Teufenintervall II Liegt der MDR-Mittelwert bei (5,73+1,09) und entspricht einer
Reife von etwa 0,9%R, nach RADKE et ai. (1986).

- Bohrung F

Betrachtet man die Werte der Proben der Bohrung F zunichst undifferenziert, so ist eine starke
Variabilitit der Reifeparameter in den einzelnen Proben zu bemerken (Abb. 26 und Abb 27), die
scheinbar keinen eindeutigen Reifctrend erkennen lassen. Auffillig ist die grofe Streuung der
Einzelwerte insbesondere im Bereich des Zechsteins und des Oberkarbons. Im ¢inzelnen kénnen aber
bestimmte Abhingigkeiten erkannt werden, die eine Reifebewertung in dieser Bohrung erlauben. Die

%R,
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Proben der Bohrung F werden daher in verschiedene Gruppen aufgeteilt. Dabei ist insbesondere der
Imprignationsgrad das entscheidende Unterscheidungskriterium, aber auch die organische Fazes
wird beriicksichtigt. Aufgrund der geringeren Datenbasis innerhalb eines Reifebereichs wird auf die
Berechnung eines Mittelwertes verzichtet.

a) Alkylnaphthalin-Reifeparameter

Aus der Gruppe der Alkylnaphthaline sollen fiir diese Bohrung das MNR und DNR diskutiert
werden. Im Bereich der TMN koeluieren in den Proben des Teufenintervalls I, wie bereits in Kapitel
3.5. beschrieben, Substanzen, die nicht niher charakterisiert werden konnten und somit eine zuver-
lissige Auswertung des TNR2 in diesen Proben nicht erméglichen. In den Proben des Teufenin-
tervalls IT und III konnen die in Tab. C4 dargestellten Werte als zuverldssig angesehen werden.

In den mesozoischen Proben des Teufenintervalls I ergeben sich immer MNR-Werte unter 1,52. Ein
systematischer Anstieg mit der Teufe ist nicht festzustellen. Geringfiigig niedrigere Werte sind fiir
die Wealdenproben E 28902 bis E 28904 zu beobachten, was in diesem Fall sicher durch Fazies-
unterschiede verursacht wird. Ein entsprechender Trend ist ebenfalls im DNR dokumentiert, fiir das
die Einzelwerte, abgesehen von der Probe E 28907 (4,21) um 3 schwanken. Generell zeichnen sich
die Wealdenproben auch hier durch etwas niedrigere Werte aus. Im Prinzip kann die niedrige Reife
dieser Proben unterhalb von 0,6%R; anhand dieser Parameter bestitigt werden. Eine ausgezeichnete
Ubereinstimmung ist mit den Resultaten fiir das MNR und DNR nach WEISS (1985) und RADKE
et al. (1986) fiir Tonsteine mit Typ-III Kerogenen ahnlicher Reife zu verzeichnen.

Im Teufenintervall I sind die beiden dolomitischen Proben (E 28915 und E 28916) aus dem Haupt-
dolomit des Zechstein 2 durch niedrigere Werte fiir die Alkylnaphthalinparameter, insbesondere aber
fir das MNR, gekennzeichnet. Diese Proben sind imprigniert {s. Kap. 3.3). Fraktionierungspro-
zesse im Zuge der Migration (primdr oder sekundir), die zu einer Emiedrigung der Verhéltniswerte
gefithrt haben, konnen nicht ganz ausgeschlossen werden. LEYTHAEUSER et al. (1988a) konnten
Jedoch solche Fraktionierungsphinomene an Tonsteinen aus dem Kimmeridge der Nordsee in der
Gruppe der Alkyinaphthaiine nicht beobachten, zumai die Siedepunkic z.B des I-MN und Z-MN
sehr nahe beieinander liegen. "Water washing"-Effekte diirften ebenfalls keine Rolle gespielt kaben,
da dann cher eine Zunahme der Reifewerte, aufgrund der héheren Wasserldslichkeit der a-Isomere,
zu erwarten ware (RADKE 1987). Unterschiedliches organisches Ausgangsmaterial kann nicht
ausgeschlossen werden, da die moglichen Muttergesteine nicht bekannt sind.

In diesem Fall erlauben nur die Daten der Proben E 28911 und E 28912 eine zuverlissige
Reifeaussage. Beim Vergleich der Daten dieser Proben mit den Werten von WEISS (1985) und
RADKE et. al. (1986) kann auf eine Reife zwischen 0,8 und 0,9%R, geschlossen werden. Die nach
den Regressionsgeraden von RADKE et al. (1984) berechneten Vitrinitreflexionswerte liegen
erwartungsgemal héher. In den betrachteten Proben konnte das TNR 2 ausnahmsweise zuverlissig
bestimmt werden. Der Verhaltniswert liegt zwischen 0,83 und 0,93 fiir dic Proben des Zechsteins.
Vergleicht man diese Werte mit den Daten der Bohrung A und der Bohrung B, so indizieren diese in
jedem Fall eine Reife von mindestens 0,8%R, bis maximal 1%R,,.
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Abb.26: Alkylnaphthalin-Parameter (MNR und DNR} in Abhangigkeit von der Teufe
und der Vitrinitreflexion in Proben der Bohrung F. Zur Reifebestimmung kénnen
nur die nicht imprégnierten Proben verwendet werden.

Im Teufenintervall I1I ergibt sich eine sehr breite Streuung der MNR- und DNR-Werte (Abb. 26 ).
Die Ursache fiir die starke Variabilitit ist im unterschiedlichen Grad der Imprignation, wie er
bereits anhand der Rock-Eval Daten (Kap. 3.2.), der Extraktdaten (Kap. 3.3) und der n-Alkan- und
Aromatenverteilungsmuster (Kap 3.4 und 3.5) belegt werden konnte, begriindet. Proben die nur
geringfiigig impragniert erscheinen, liefern die hochsten Werte (punkticrte Quadrate in Abb.26).
Proben, die den Gruppen A (schraffierte Quadrate in Abb. 26) oder B (karierte Dreiecke in Abb.
26) in den Rock-Eval Pyrolyse-Daten zugeordnet werden konnten, weisen erheblich niedrigere
MNR- und DNR-Werte auf.

Nher drei Prohen fnnnbtisrte Muadmis in Ahh 26 holooen din otarl arhihic Beife in dis
INUGL GTeL T100en wmaﬂ{t;v::v Quadrats in Abb.26} belegen dic stark erhdhts Reife in dicsem Teufen-

mtervall. Das MNR erreicht einen Wert von maximal 3,22 fiir die Probe E 28946 bei einer Vitrinit-
reflexion von ca. 1,7%R,,. Das DNR in der Probe E 28948 zeigt emnen hohen Wert von 17,6 fiir eine
Vitrinitreflexion von ca. 1,85%R,. In der Arbeit von WEISS (1984) wurden Proben mit sehr hohem
Reifegrad uiber 1,3%R,, nicht untersucht. Interpoliert man jedoch die dort bestimmten Geraden zu
héheren Vitrinitreflexionswerten, so Liegen die in dieser Arbeit ermittelten Werte sehr gut in diesem
Reifetrend. Die gleiche Ubereinstimmung wird mit den Daten fiir Tonsteine von RADKE et al.
(1986) erziclt, wenn man die dort gezeigten Trends zu einem hoheren Reifegrad interpoliert.

Betrachtet man in dieser Bohrung nur Proben, die nicht impragniert sind (punktierte Quadrate in
Abb. 26), dann 14Bt sich der Reifetrend mittels des MNR und DNR relativ gut belegen. Gerade ab
einer Reife von ca. 0,8%R,, scheint das DNR die stark zunchmende Reife in dieser Bohrung gut
wiederzugeben. Wiirde man visuell einen Trend durch die Datenpunkte legen, dann kann der stark
gekurvie Verlauf der Reifezunahme, wie er mittels der Vitrinitreflexionsdaten festgestellt werden
konnte, bestétigt werden.
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b) Alkylphenathren-Reifeparameter

In Abb. 27 ist die Verinderung der einzelnen Alkyiphenathren-Reifeparameter gegen die Teufe bzw.
Vitrinitreflexion aufgetragen.

Der MPI1 ist durch grofiere Variationen im Teufenintervall I charakterisiert, wobei aber innerhalb
der einzelnen stratigraphischen Einheiten einheitliche Werte zu beobachten sind. Hier denten sich
Unterschiede in der organischen Fazies an, wie sie fiir den MPI1 unterhalb einer Reife von 0,65
%R, zu erwarten sind. Entsprechend der Diskussion in Kap. 3.3 enthalten die Tonsteine der Proben
E 28906 bis E 28908 Typ II-Kerogene und scheinen daher fiir die Reifehewertung mittels des
MPI1 geeignet zu sein. Die berechneten Vitrinitreflexionswerte nach RADKE & WELTE (1981)
und BOREHAM et al. (1988) liegen in etwa im Bereich der gemessenen Vitrinitreflexionen. Im
Gegensatz zum MPI! nimmt das MPR im Teufenintervall I einheitlichere Werte ein, die aber ver-
glichen mit Werten, die an Kohlen bestimmt wurden, sehr hoch erscheinen (RADKE et al. 1984).
Ahnliche Beobachtungen konnten ebenfalls fiir die mesozoischen Cuttingproben der Bohrung A
gemacht werden (dieses Kapitel).

Im Teufenintervall II wurden fiir das MPR, aber untergeordnet auch fiir den MPI1 erniedrigte Werte
in den dolomitischen Proben des Zechstein 2 beobachtet, wahrend die Buntsandsteinprobe und die
Anhydritprobe aus dem Zechstein 2 durch hohere Werte gekennzeichnet sind. Insgesamt erscheint
auch in dieser Probengruppe das MPR im Vergleich zu den Werten von RADKE et al. (1984) er-
hoht. Fiir den MPI1 ergeben sich kalkulierte Vitrinitreflexionswerte von 0,78 bis 0,85 %R MPI1.

0 - : 0,5
- e AA ’
500 - iﬁ [0 st it =
ﬁﬁ% ) ot imprigrisrt .
1000 - - 0,6
ﬁ
E 1500 PR
:.; = &3 o
S e
o 2000 -
- | 1,0
2500 - - 1,2
B &
o & RA w - 1,4
] v} 4 ! i
3000 7 cl - Uy :,g
B 28 B é} i B [ 20
3500 ~—1—1—T1— 717 — 1 N R — '
1 2 3 4 5 0306 09 1,2 03 06 09 1,2 1,5
MPR MPI1 DPR

Abb.27: Alkylphenanthren-Parameter (MPR,MP! 1 und DPR) in Abhdngigkeit von der Teufe
und der Vitrinitreflexion in Proben der Bohrung F.
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Die unterschiedlich starke Auswirkung der Imprignationen in den Proben aus dem Teufenintervall
III, kann auch fiir die Reifeparameter der Alkyiphenanthrene aufgezeigt werden. Zum Beispicl er-
geben sich fiir das MPR immer hohere Werte in Proben, die nach Rock-Eval Daten den Gruppen B
und C (Abb. 27) angehédren, wobei die Unterschiede zwischen den beiden Gruppen weniger deutlich
ausgepragt ist. Die Proben der Gruppe A (schraffierte Quadrate in Abb.27) zeichnen sich durch
niedrigerc Werte aus. Innerhalb dieses Teufenintervalls ist ein Anstieg des MPR von 2,6 bis 2,83
auf 4,91 fir die weniger stark imprignierten Proben festzustellen. Daraus leitet sich nach RADKE
(1988) eine minimale Reife von ca. 1,35%R, ab. Die maximalen kalkulierten Vitrinitreflexionswerte
erreichen 1,62 %R MPR in einer Teufe von 3217 m und liegen somit niedriger als die ermittelte

Vitrinitreflexion von 1,85%R,,.

Die Variation des MPI1 in Abhingigkeit vom Imprignationsgrad ist auch in dieser Probensequenz
sichtbar; die Unterschiede zwischen den Gruppen sind aber nicht mehr so deutlich ausgeprigt. Hier-
fiir kann zum einen der geringere Imprégnationsgrad der Proben im Bereich der Methylphenanthrene
angefithrt werden. Ferner wird fiir das MPI1 bei einem MPR iiber 2,6 cine Abnahme der Werte
erwartet, die dann stark streuen. Demzufolge reflektieren oberhalb dieser Reife niedrigere MPI1-
Werte eine Zunahme der Reife (RADKE et al. 1981). BOREHAM et al. (1988) erwarten abneh-
mende MPI1-Werte erst oberhalb von ca. 2,5%R, Dieser Wert erscheint in der vorliegenden

Probensequenz bei weitem zu hoch.

Kalkuliert man fir die Proben der Gruppe C die Vitrinitreflexion aus dem MPI1 nach der Regres-
sion von RADKE & WELTE (1981) so ergeben sich firr die Proben E 28946 und E 28948
%R MPI1-Werte von 1,83 bzw. 1,75, welche die tatsichlichen Vitrinitreflexionswerte geringfiigig
unterschitzen. Die nach BOREHAM et al. (1989) kalkulierten Werte erscheinen wesentlick zu hoch
(Tab. C5).

Die Unterschiede zwischen den stirker und weniger stark impragnierten Proben fallen beim DPR
noch geringer aus, da dic DPMP durch die Imprignation nur untergeordnet beeinfluBt werden.
Obwohl die Impréignation jedoch nur eine geringe Auswirkung auf das DPR hat, zeigt sich dennoch
eine groBe Variabilitit der Werte im Teufenabschhnitt unterhalb von 3200 m (Abb.27). Eine ein-
deutige Reifcbewertung ist daher mittels des DPR dieser Proben nicht zu treffen. Die erheblich
héheren DPR-Werile im Vergieich zur Bohrung A, deuten dennoch auf dic wesenilich hohere Reife
der Proben hin, Ein kalkulierter Vitrinitreflexionswert fiir die Probe mit dem héchsten DPR von
1,43 %R.DPR (Tab. C5) erscheint dennoch im Vergleich zu den anderen Reifeparametern zu
niedrig.

¢) MDR

In den Proben des Teufenintervalls I ist kein signifikanter Anstieg des MDR festzustellen.
Ausgeprigte Unterschiede zwischen den Proben aus dem Wealden und den anderen Tonsteinproben
im Teufenintervall I sind nicht zu bemerken. Vergleicht man das hier ermitielte MDR mit den von
RADKE et al. (1984) publizierten Werten fiir Typ-IIl Kerogene, dann entsprechen MDR-Werte
unter drei einer Vitrinitreflexion von unter 0,6 %R, fiir Typ-Ill Kerogene. Die hier gemessenen
Daten stehen somit in guter Ubereinstimmung mit den publizierten Daten.
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Zum Teunfenintervall H ist ein Anstieg des MDR zu einem Mittelwert von 5,3 zu beobachten. Be-
merkenswerte Unterschiede zwischen den dolomitischen Proben des Zechsteins und der Anhydrit-
probe sind nicht festzustellen. Diec Werte entsprechen nach RADKE (1988) einer Reife von ca. 0,8
bis 0,9 %R,

Im oberkarbonischen Teufenintervall III reflektieren die MDR-Werte ¢indeutig die unterschiedlichen
Imprignationsgrade der emzelnen Proben (Abb.28). Die stark imprignierien Proben zeichnen sich
ausnahmslos durch niedrige MDR-Werte unter 4 aus, ausgenommen der Probe E 28943 mit einem
erhohten MDR von 7,13, withrend mit abnehmendem Impriignationsgrad die MDR-Werte ansteigen.
Dementsprechend spiegelt sich die hohe Reife der Proben E 28946 und E 28948, die durch die
geringste Imprignation gekennzeichnet sind, in einem MDR-Wert von 16,3 bzw. 18,5 wieder. Dicse
Werte ergeben nach der Korrelation von RADKE (1988) eine berechnete Vitrinitreflexion von 1,69
bzw. 1,86 fiir diese Proben, die den gemessenen Werten nahezu entsprechen.
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Abb.28: MBDR in Abhéngigkeit von der Teufe und der Vitrinitreflexion fir Proben aus
der Bohrung F.

4.5. Biologische Markierer ("Biomarker")

Basierend auf den Ausfithrungen in Kap 3.4.4 werden fiir die Reifebestimmung nur die Steran- und
die Hopanisomerisierungsverhiltnisse sowie di¢ Steroidaromatisierungswerte betrachtet. Diese eta-
blierten Verhiltniswerte erlauben eine Bewertung der Reife des OM gerade im Bereich unterhalb
einer Vitrinitreflexion von ca. 0,75%R,, (u.a. MACKENZIE & MCKENZIE 1983, MACKENZIE
1984, PHILP & LEWIS 1987).

Das Prinzip der Reifebestimmung mittels dieser Paramter besteht darin, daB sich die Verhiltnisse
der S und R~ Isomere im Zuge der zunehmenden thermischen Belastung systematisch verindern,
wobei das thermisch stabilere S-Isomer relativ angereichert wird (u.a PHILP & LEWIS 1987). Fir
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di¢ Steranisomersierung betrachtet man das Verhiltnis der S- und R-Isomere an der Cog-Position
des 24-Ethyl-5a(H), 14a(H),17a{H)-Cholestan [(q/q+t)]. Der Grad der Hopanisomerisierung ergibt
sich aus dem Verhiltnis der S und R-Isomere an der Co5-Position des C35-17a(H)-Bishomohopan
(J1/(J1+J2)]. Daraus werden folgende Reifeparameter bestimmt:

Steranisomerisierung: 20S/[208+20R]

Hopanisomerisierung: 228/[2258+22R]

Ob fiir die Veranderung der Reifeparameter Isomerisierungsreaktionen verantwortlich sind (MAC-
KENZIE 1984), oder aber ein bevorzugter Abbau des thermisch instabileren Isomers stattfindet
oder Radikalenmechanismen eine Rolle spiclen (ABOTT et al. 1991), ist letztendlich nur fiir den
Reaktionsmechanismus von Interesse. Dies betrifft nicht die Anwendbarkeit der Verhiltniswerte als
Reifeparameter (MARZI 1989). Inwieweit tatséichlich unimolekulare Reaktionen vorliegen, ist zu-
dem zum jetzigen Zeitpunkt nicht gekiirt (ABBOTT et. al 1991). Eine Beeinflussung der Parameter
wiire jedoch denkbar, wenn in verschiedenen Kerogentypen unterschiedliche Quellen fiir die einzel-
nen Isomere vorliegen. In diesem Fall ist eine eindeutige Reifeaussage sicher nicht méglich und
unterschiedliche kinetische Parameter wiren fiir diese Reaktionen anzunchmen.

Das Verhiltnis von einer Reihe von Isomeren der Cyg C-Ring monoaromatischen (MA) und Cog
ABC-Ring triaromatischen (TA)-Steroide wird bei der Steroidaromatisierung beriicksichtigt. Die
Berechnung des Aromatisierungsgrades erfolgte in der vorliegenden Arbeit nach dem Schema von
MOLDOWAN & FAGO (1986). Der Gleichgewichtswert liegt bei 1 (Keine Monoaromaten mehr
vorhanden).

- Bohrung A

Die Mittelwerte (o) und Standardabweichungen (o) fir dic Hopan- (22S) und Steranisomerisierung
(208) sowie Einzelwerte fiir dic Steroidaromatisierung (TA) in den einzelnen Teufenintervallen sind
in Tab. 4 aufgelistet. In Abb. 29 sind die Einzelwerte in Abhéngigkeit von der Teufe abgebildet. Zur
besseren Vergleichbarkeit wurde eine Vitrinitreflexionsskala dargestellt.

TI 225() c | N 205(9) o N | TA(D) G N
I 045 | 0015 | 3 0,20 0,014 | 3 0,32 0028 | 2
I 058 | 0014 | 2 0,39 0,028 | 2 0,66 0,0 1
I 058 | 0028 | 2 0,42 0014 | 2 0,60 0064 | 2
v 0,56 0,0 | 0,23 0,0 1 0,85 0,0 1
VT 0,57 0,021 2 0,43 0,014 2 0 0 0
VK .0,58 0,021 2 0,49 0,014 2 0 0 0
Tab. 4 Mittelwerte (o) und Standardabweichung der Hopan- und Steranisomeriserung

sowie der Steroidaromatisierung der Bohrung A. N = Anzahl der Proben, VT -
Tonstetne, VK-Kohlen, TI - Teufenintervali.
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Die Hopaniscmeriserungswerte liegen im Teufenintervall I bei 0,45 und steigen dann zum Teufen—
intervall I auf im Mittel 0,58 an. In allen anderen Teufenintervallen sind Werte von 0,56 bis 0,58
zu beobachten. Der Endwert fiir die Hopanisomerisicrung wird mit 0,61 angenommen (y=1,564).
Dieser Wert wird in Bohrung A zwar nicht ganz erreicht, dennoch ist davon auszugehen, daB sich
der Gleichgewichtswert fiir die Hopanisomerisicrung zwischen den Teufenintervallen I und I ein-

stellt.
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Abb.29: Biomarker-Reifeparameter in Abhdngigkeit von der Teufe und der Vitrinit-
reflexion in Tonsteinproben der Bohrung A. Die gestrichelte Linie gibt
den theoretischen Endwert fr die Steranisomerisierung, die gepunktete
Linie den theoretischen Endwert fiir die Hopanisomerisierung an.

Fir die Steranisomerisierung ist der Verlauf mit der Teufe etwas anders. Die Werte nehmen zum
Teufenintervall I im Mittel auf 0,41 zu. In der Probe E 27538 deuten sich Fazieseinfliisse an, die
dort zu einem wesentlich niedrigeren Verhiltniswert fithren (Kap. 3.4.4). Die oberkarbonischen
Tonsteine und Kohlen unterscheiden sich auch aufgrund fazieller Variationen. Bemerkenswert ist
jedoch, daB, obwohl nahezu 2000 m an Sedimenten zwischen den Teufenintervallen ITT und V hegen,
kein signifikanter Anstieg der Steranisomersierungswerte mehr zu beobachten ist. Der Verdacht liegt
nahe, daB die oberkarbonischen Proben den Endwert von 0,54 (y=1,174) bereits wieder iiber-
schritten oder nicht erreicht haben. In diesem Fall muf der Endwert fiir die Steranisomerisierung
zwischen den Teufenintervallen Il und V angenommen werden. Ob auch die Proben im Teufen-
mtervall I und HI bereits den Endwert durchlaufen haben, ist nicht klar. Zumindest sind die Werte
in diesen Teufenintervallen und den Tonsteinen des Teufenintervalls IV sehr ahnlich (Abb. 29).

Das Durchschreiten eines Maximums bei der Steranisomerisierung wurde bereits von mehreren
Autoren beschricben (GRANTHAM 1986, SAJGO & LEFFLER 1986, MARZ] 1989), ohne daB
diese Autoren eine eindeutige Erklirung fiir diese Phinomen geben konnten. Werte oberhalb des
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Maximus diirften moglicherweise nicht mehr den Temperatur-Zeit-Effekt und somit eine Reife-
verdnderung des OM reflektieren.

Die Steroidaromatisierungswerte steigen mehr oder weniger systematisch von 0,32 im Teufen-
intervall I auf 0,85 im Teufenintervall IV an und dokumentieren scheinbar den beschriebenen Retfe-
trend (s. Kap. 3.4.4). Fazieseinfliisse haben in diesem Fall keinen EinfluB auf die Daten. Die
hoheren Werie in den Teufenintervallen I bis IV kénnten aber ebenfalls bereits ein Durchschreiten
des Maximums der Steroidaromatisierung von eins indizieren, wie es von SAJGO & LEFFLER
(1986) beschricben wird. Diese Autoren sehen die Ursache fiir das Fehlen eines Gleichge-
wichtswertes in der schnelleren Abspaltung von Seitenketten in den triaromatischen Steroiden. Dies
hat zur Folge, daB der Endwert von 1 nicht erreicht wird und wahrscheinlich nur ein Zwischen-
stadium darstellt. Insofern ist die Bewertung der Reife mittels dieses Parameters problematisch. In
den oberkarbonischen Proben wurden keine aromatischen Steroide beobachtet (s. Kap. 3.3.4).

Da besonders im Intervall zwischen 2000 und 3000 m keine Proben gemessen werden konnten, ist
eine zuverlissige Reifeanssage anhand der Biomarker-Daten problematisch. Gerade innerhaib dieses
Teufenintervalls ist wahrscheinlich fiir alle Parameter das Erreichen des theoretischen End- oder

Maximalwertes zu erwarten.

- Bohrung B

Die Hopanisomerisicrungswerte in den Proben der Bohrung B haben ihr Maximum erreicht. Die
Werte schwanken um 0,6. Fir die Steranisomerisierung sind Variationen zwischen den einzelnen
Proben erkennbar (Kap.3.4.4). Mit 0,26 bis 0,42 liegen die Werte ausnahmslos unterhalb des
Endwertes von 0,54, so daB auch hier davon auszugehen ist, da diese Proben das Maximum bereits
durchschritten haben. Wie in Kap. 3.4.4 dargestelit, konnten aromatische Steroide nicht analysiert
werden. Anhand der vorliegenden Biomarker-Daten ist keine eindeutige Reifeabschiitzung in dieser

Probensequenz moglich.

- Bohrung F
Die Reifebestimmung basierend auf Biomarker-Parametern beschrinkt sich, wie in Kap. 3.4.4
bereits diskutiert wurde, auf die nicht imprignierten mesozoischen Proben E 28902 bis E 28909.

Innerhalb dieser Probensequenz steigt die Hopanisomerisierung von 0,47 in den Wealdenproben bei
302 bis 356 m Teufe auf einen Wert von ca. 0,6 bei 642 bis 750 m Teufe an (Abb. 30). Im Bunt-
sandstein (E 28911) und Zechstein (E 28912) verbleiben die Werte bei ca. 0,6. Daraus kann
abgeleitet werden, daB die Hopanisomerisierung bereits bei einer Reife von ca. 0,55 bis 0,6%R,
thren Endwert erreicht hat.

Die Steranisomerisicrungswerte erreichen in den Wealdenproben einen Mittelwert von ca. 0,18. Ein
rascher Anstieg auf Werte zwischen 0,41 und 0,45 erfolgt fir die Proben E 28907 und E 28908
{Abb. 30), wiibrend zu den tieferversenkten Proben keine weitere Zunahme zu verzeichnen ist (0,46
bzw. 0,45). In diesem Fall ist davon auszugehen, daB zumindest die Zechstein- und Buntsandstein-
probe das Maximum bereits durchschritten haben. Sehr wahrscheinlich liegen die Proben E 28907
und E 28909 noch auf dem aufsteigenden Ast der Steranisomerisierung. Legt man einen gedachten




72

Trend durch die Steranisomerisierungswerte, dann wird bei etwa 0,62 bis 0,65 %R, die Endwert-
linie erreicht. Die Werte der tiefer versenkten Proben liegen demnach eindeutig jenseits des theore-
tischen Maximums von 0,54.

Die Steroidaromatisierung steigt stetig von 0,48 in der Probe E 28902 auf ca. 0,81 bzw. 0,76 in den
Proben E 28907 und E 28909 an. Die Proben E 28911 und E 28912 erreichen bereits wieder
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1 & a
500 - | - 0,55
- & A P B
g ' | - 0,60 o
& 1000 - j S
3 0,54- -0,61 °
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Biomarker-Reifeparameter
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Abb.30: Biomarker-Reifeparameter in Abhédngigkeit von der Teufe und der Vitrinit-

reflexion in Tonsteinproben der Bohrung F. Die gestrichelte Linie gibt
den theoretischen Endwert fur die Steranisomerisierung, die gepunkicte
Linie den theoretischen Endwert fir die Hopanisomerisierung an.

niedrigere Werte von 0,66 und 0,34. Geht man davon aus, daB sich die beiden Proben E 28907 und
E 28908 nahe dem Endwert von 1 befinden, dirfte die Stercidaromatisierung bereits bei ca. 0,65 bis
0,7%R, den Gleichgewichtswert erreichen.

5. Zusammenfassende Diskussion der Reifeparameter

5.1. Resultate der einzelnen Bohrungen

Die detaillierten Reifeuntersuchungen sowoh! am Bitumcn als auch am Kerogen dienten der
Beschreibung des Reifefortschritts in den einzelnen Bohrungen mit zunehmender Teufe. Far die
Bohrungen A und F, und untergeordnet auch fiir die Bohrung B, kann gezeigt werden, daB ins-
besondere Imprignationen die am Bitumen bestummten Reifeparameter wesentlich verdndert haben.
Da iberwiegend terrestrisches OM vorlag (Abb.2), konnten faziesbedingte Verinderungen der
Reifeparameter nur untergeordnet nachgewiesen werden.
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Im einzelnen ergeben sich fiir die Bohrungen folgende Resultate:

1)

2)

3

Bohrung A

Die Vitrinitreflexion der Bohrung A steigt von ca. 0,55 %R,, in einer Teufe von ca. 1950 m
auf ca. 0,97 %R, bei 4120 m an (Abb. 19). Der Reifefortschritt ist zudem in den anstei-
genden Ty, -Werten dokumentiert.

Ein signifikanter Anstieg mit der Teufe ist fir das MNR, DNR und TNR 2 nur zum ober-
karbonischen Teufenintervall festzustellen.

Dic anhand der Regressionen von RADKE et al. (1984) und RADKE (1988) berechneten
Vitrinitreflexionswerte stimmen mit den gemessenen Werten nur fiir den MPI1 und das DPR
der oberkarbonischen Gesteine iiberein, wobei keine Unterschiede zwischen den Kohlen und
Tonsteinen zu beobachten sind.

Das MDR (Abb.23) entspricht in etwa der durch die Vitrinitreflexion angezeigten Reife im
gesamten Teufenprofil.

Die Verwendung der Biomarker - Reifeparameter ist auf das Teufenintervail I (ca. 1900 bis
1950 m) beschrankt. In den anderen Teufenintervallen sind die Endwerte fiir alle Reifepara-
meter erreicht oder der theoretische Maximalwert wird durchschritten.

Bohrung B

Die Vitrinitreflexion zeigt einen Anstieg von ca. 0,9 auf 0,95 %R, in den Teufenintervallen I
bis I, wihrend zum Teufenintervall IV ein Anstieg auf ca. 1,04 %R, zu verzeichnen ist
(Abb. 19). Die Ty 4¢-Werte bestitigen diesen Trend (Abb. 20b).

Basicrend auf den Reifeuntersuchungen an den Alkyinaphthalinen und Alkylphenathrenen
kann ein Reifefortschritt mit zunchmender Teufe ebenfalls belegt werden. Ein Reifesprung
zum tiefsten Teufenintervali ist jedoch nur im MNR und untergeordnet im TNR 2 sichtbar.
Die anderen Reifeparameter zeigen einen eher kontinuierlichen Anstieg (Abb. 24 und Abb.
25). Die nach RADKE et al. (1984. 1986) aus den MPI 1 und dem DPR berechneten Vitrinit-
reflexionswerie korrelierer gui mit der gemessenen Vitrinitrefiexion. im Gegensatz dazu
liegen die berechneten Vitrinitreflexionen fir das MNR, DNR und MPR deutlich zu hoch
(Tab. C5).

Aufgrund des fortgeschrittenen Reifegrades des OM konnen die Biomarker-Reifeparameter
zur Reifebestimmung nicht verwendet werden. Die Endwerte sind bereits erreicht, oder aber
das Maximum der Werte ist durchschritten.

Bohrung F

Die Vitrinitreflexion steigt in der Bohrung F von ca. 0,55 auf etwa 2,0%R, (Abb.19) Die
wenigen verwendbaren T,y - Werte entsprechen diesem Reifeanstieg.

Am Bitumen bestimmte Reifeparameter unterliegen insbesondere im oberkarbonischen
Teufenintervail starken Imprégnationseinfliissen. Fir dieses Intervall, konnten daber von 17
gemessenen Proben nur 3 Proben zur Reifeabschiitzung herangezogen werden. Betrachtet
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man fiir diese 3 Proben die einzelnen Alkyinaphthalin- und Alkylphenathrenparameter, dann
reflektieren sie den erreichten, hohen Reifegrad.

- In den Zechsteinproben sind erhebliche Unterschiede in den Reifeparametern zwischen zwei
Proben aus dem Bereich des Hauptdolomits und der Anhydritzwischenmittel zu beobachten
(Abb. 24 und Abb. 25). Die dolomitschen Proben sind eindeutig impragniert. Aufillig ist, wie
im Falle des Oberkarbons, daB die impréagnierten Proben deutlich zu niedrige Reifewerte auf-

weisen.

- Betrachtet man nur Proben, die OM des Typ III-Kerogens enthalten und nicht durch
Imprignationen beeinfluBt sind, dann kann eine cindeutige Reifezunahme mittels des MNR,
DNR, MPI1 und MDR iiber das gesamte Teufenprofil der Bohrung F nachgewiesen werden.
Von Bedeutung ist auch, daB besonders anhand des MNR, DNR und MDR ein stark
"gekurvter" Verlauf der Reifezunahme belegt werden kann (Abb. 26 und Abb. 27). Dies
entspricht dem Verlauf der Vitrinitreflexion mit der Teufe.

- Der Endwert fiir die drei ausgewihlten Biomarkerreifeparameter wird in jedem Fall in eimer
Teufe von ca. 1000 m erreicht, was einer maximalen Reife von ca. 0,68 %R, entspricht. In
den tiefer versenkten Proben verbleibt die Hopanisomerisierung bei einem Gleichgewichtswert
von ca. 0,6. Die Steranisomerisierung [208/(20S+20R)] durchlauft eine Maximum und
erreicht einen Endwert von ca. 0,44 in den tiefer versenkten Proben. Die Steroidaroma-
tisierungswerte liegen ebenfalls tiefer als der Gleichgewichtswert von 1 (Abb 30). Das
Durchschreiten eines Maximums ist auch hier in jedem Fall anzunchmen.

- Die Biomarker-Reifeparameter in den beiden imprignierten Sandsteinproben E 28900 und E
28901 aus dem Gildehauser Sandstein weisen eine hohere Reife (Tab. C6) als die unterlager-
nden Wealdentonsteine auf, was auf eine unterschiedliche Herkunft des mobilen OM hinweist.

4) BohrungN

Die Vitrinitreflexion steigt in der Bohrung N sehr rasch von ca. 1,9%R, in ca. 1900 m auf
3,85%R,, in einer Teufe von ca. 3300 m an. Aufgrund der weit fortgeschrittenen Reife konnten fiir
alle anderen Reifeparameter keine zuverlissigen Daten ermittelt werden.

5.2. Aligemeine Diskussion der Reifeparameter

Aus den Ergebnissen zu den einzelnen Bohrungen kénnen generelle Schiufifolgerungen fiir die ein-
zelnen Reifeparameter in den vorliegenden Probensequenzen getroffen werden, die sich hier jedoch
nur auf die nicht imprignierten Proben beziehen. Eine Gegeniiberstellung der einzelnen Reifepara-
meter oder eine Angabe cines Giiltigkeitsbereichs erscheint dennoch nicht gerechtfertigt, da dic Im-
prignationen und vereinzelt die Koelutior anderer Substanzen in einzeinen Fillen die ermittelten
Reifeparameter fraglich erscheinen lassen. Dennoch sollen emige generelle Feststellungen getroffen

werden.

1)  Die Vitrinitreflexion zeigt iiber den gesamten Reifebereich der Bohrungen eine Zunahme und
ermoglicht daher eine zuverlissige Bewertung der Reife.
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Die Ty ax-Werte der Rock-Eval-Pyrolyse konnen zur Reifebestimmung in einem Reifebereich
herangezogen werden, der etwa einer Vitrinitreflexion von ca. 0,5 bis 2,0 %R, entspricht. In
Abb. 31 sind die sicher bestimmten T,y,,.-Werte in Abhingigkeit von der Vitrinitreflexion
dargestellt. Visuell wurde ein Trend durch die MeBpunkte gelegt und zum Vergleich die
Kurve von ESPITALIE ¢t al. (1984) eingezeichnet, die unter gleichen Analysenbedingungen
erzielt wurden. Die beiden Kurven sind einander hnlich und belegen den Anstieg von Ty,
mit zunehmender Reife. Sie gelten aber nur fir Typ-IIl Kerogene mit niedrigem
Kohlenwasserstoffpotential.

Tmax (°C)

Abb.31: Rock-Eval Tmax in Abhdngigkeit von der Vitrinitreflexion. Die durchgezogene

3)

Linie skizziert einen visuell gelegten Trend durch dje in dieser Arbeit ermit-
teften Tmax-Werte. Zum Vergleich ist der Trend nach ESPITALIE et al. (1984)
far Typ-lll Kerogene eingezeichnet.

Die Alkylnapthalin-Parameter zeichnen sich durch Unterschiede zwischen Tonsteinen und
Kohlen aus, obwohl das OM iiberwiegend terrestrischen Ursprungs ist. Insbesondere die
MNR-Werte der Tonsteine liegen hoher als die Werte der Kohlen. Zudem steigen die MNR-
Werte in den Tonsteinen bereits ab einer Vitrinitreflexion von ca. 0,5 bis 0,6%R,, leicht an,
wihrend in Kohlen nach RADKE et al. (1984) erst ein Anstieg ab ca 0,8%R, zu beobachten
ist. Werte unter eins werden in Tonsteinen nicht erreicht, was in Ubercinstimmung mit den
Daten von WEISS (1985) und RADKE et al. (1986) steht. Fiir das DNR und TNR 2 kann in
allen Fillen ein signifikanter Anstieg erst ab einer Vitrinitreflexion von ca. 0,8 %R, fest-
gestellt werden. Oberhalb dieser Vitrinitreflexion ist ein enger Zusammenhang zwischen der
Vitrinitreflexion und dem DNR und TNR 2 festzustellen. Ein beobachteter Wert von ca. 18
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fir das DNR bei einer Reife von ca. 1.85 %R, deckt sich gut mit den Feststellungen von
RADKE et al. (1984).

Da fiir das MNR der zuverlassigste Datensatz vorliegt und zudem der groBte Reifebereich ab-
gedeckt wird, wurde eine Korrelation zwischen der Vitrinitreflexion und den hier ermittelten
MNR-Werten aufgestellt. Fiir Proben, fiir die keine gemessenen Vitrinitreflexionswerte
vorlagen, wurde die entsprechende Werte aus einem Teufen/Vitrinitreflexionsprofil inter-
poliert.

In Abb. 32 wurden ausschlieBlich Mittelwerte des MNR fiir Tonsteing mit Typ III-Kerogenen

der hier bearbeiteten Bohrungen (eigene Ergebnisse) sowie Daten aus WEISS (1985) und
RADKE et al. (1986) in Abhingigkeit von der Vitrinitreflexion geplottet. Fiir diese drei véllig
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Abb.33: Korrelation zwischen dem MPI 1 und der Vitrinitreflexion far Tonsteine mit

4

Typ 1ll- Kerogenen. Die Korrelation zu den hier gezeigten Einzelwerten aus
dieser Arbeit stimmt mit der Korrelation von RADKE (1988) ausgezeichnet (berein.

verschiedenen Datensétze ergeben sich sehr dhnliche Korrelationen, so dafl davon auszugehen
ist, dafB eine strenge Abhingigkeit des MNR von der Reife des OM gegeben ist. Zum Ver-
gleich ist die von RADKE et al. (1984) etablierte - deutlich unterschiedliche - Korrelation
zwischen der Vitrinitreflexion und dem MNR fiar Kohlen eingezeichnet.

Aus der Gruppe der Alkylphenanthren-Parameter konnte der MPI 1 in allen Bohrungen gut
bestimmt werden. Das DPR und insbesondere das MPR werden durch koeliierende Sub-
stanzen unterfagert, so daB eine emwandfreie Reifeaussage nicht méglich erscheint.
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Abb.34: Korrelation zwischen dem MDR und der Vitrinitreflexion fir Tonsteine mit Typ-

5)

Ill Kerogenen. Zum Vergleich ist die Regressionsgerade nach RADKE (1988) fiir
Typ-1, Typ-il und Typ-ill Kerogene eingezeichnet.

Die als zuverlissig zu betrachtenden MPI 1-Werte (keine Impragnationen, keine Werte ober-
halb von 1,3%R,,) sind in Abb.33 in Abhiingigkeit von der Vitrinitreflexion ausschlieflich fixr
Typ HI- Kerogene und Kohlen dargestellt. Fiir die bearbeiteten Proben ans den Bohrungen A,
B und F kann eine lineare Regressionsgrade ermiitelt werden, die der Geraden von RADKE
(1988) nahezu entspricht. Dieses Resultat bestitigt eindeutig den fir OM des Typ-II
Kerogens von RADKE & WELTE (1981) ermittelten Zusammenhang zwischen ansteigender
Reife und Zunahme des MPI 1. Unterschiede zwischen Tonsteinen und Kohlen sind nicht

-4 " Ry = - - ar P | os D
auspgeprict. Deswerteren kann bestitigt werden, daBl cberhalb siner Reife von ca. 1,3 %

eine Umkehrung dieses Trends einsetzt (RADKE & WELTE 1981).

Das MDR ist in allen Bohrungen groBeren Variationen unterworfen. Im Prinzip konnen aber
die von RADKE (1988) gemachten Aussagen zum MDR auch in den vorliegenden Proben-
sequenzen bestitigt werden. So steigt das MDR fiir OM terrestrischer Herkuntt erst oberhalb
von ¢a. 0,7%R,, erkennbar an. Die von RADKE (1988) anfgestellte Korrelation zwischen der
Vitrinitreflexion und dem MDR kann bestitigt werden (Abb. 34). Fir nicht imprignierte
Proben und Proben die nur Typ-III Kerogene enthalten, ergibt sich fiir den vorliegenden
Datensatz eine nahezu identische Korrelation, obwohl der Korrelationskoeffizient deutlich
schlechter ausfillt, was durch die groBere Variation der Daten bedingt ist.

Das MDR erscheint somit als zuverldssiger Reifeparameter fiir Typ-IH Kerogence oberhalb
von ca. 0,7%R,,.
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6) Die Biomarker-Reifeparameter erreichen bei niedrigen Vitrinitreflexionswerten ihren
Endpunkt. Bemerkenswert erscheint, daB trotz sehr verschiedener Versenkungs- bzw. Tem-
peraturgeschichten der Bohrungen A und F keine Verschicbung der dem Endwert entsprech-
enden Vitrinitreflexion zu beobachten ist. Die Hopanisomerisierung erreicht in beiden Bohr-
ungen den Endwert von 0,6 bei ca. 0,55 bis 0,6 %R, und verbleibt auch bei hoherer Reife
iiber 0,9%R,, bei diesem Wert. Die Steranisomerisierung stetgt auf den Maximalwert von
0,54 bei einer Vitrinitreflexion von ca. 0,65 %R, an, um sich dann scheinbar ohne Ubergang
auf einen Gleichgewichtswert von ca. 0,4 bis 0,44 einzupendein. Diese Beobachtung wurde
bereits frither von GRANTHAM (1986), SAJGO & LEFFLER (1986) sowie MARZI (1989)
gemacht. Der von MACKENZIE (1984) angegeben Vitrinitreflexionswert von 0,9%R,, fur
das Erreichen des Endwertes von ca. 0,54 der Steranisomerisierung scheint in jedem Fall
deutlich zu hoch, was auch anhand der Daten von DUPPENBECKER (1992) und
RULLKOTTER & MARZI (1988) bestitigt werden kann, die ebenfalls einen Durchschreiten
des Maximalwertes bei ca. 0,65 bis 0,75%R, schen.

Die Steroidaromatisierung durchliuft den theoretischen Maximalwert von 1 bei ca. 0,7%R,,
wenn man durch die gemessenen Daten einen visuellen Trend legt. Auch in diesem Fall er-
schemnt der entsprechende Vitrinitreflexionswert von 1,0 %R, nach MACKENZIE (1984)
wesentlich zu hoch,

Sowohl bei der Steranisomerisierung als auch bei der Steroidaromatisierung haben MAC-
KENZIE und MCKENZIE (1983) méglicherweise das Aufireten eines Umkehrpunktes nicht
beriicksichtigt, was zu den deutlich ze hohen dquivalenten Vitrinitrefelxionswerten gefiihrt
haben kénnte. Ebenso deuten sich zwischen den Kohlen und Tonsteinen mit Typ-III Kero-
genen Unterschiede besonders bei der Steranisomerissierung an. Eine Beeinflussung der
Verhiltniswerte durch die Fazies sowie durch Mineral-Matrix-Effekte (katalytische Reak-
tionen an Tonoberfléichen) miissen zukiinftig sicher stirker in die Bewertung der Biomarker-
reifeparameter miteinbezogen werden.

Insgesamt kann festgestellt werden, daB umier Beriicksichtigung von Imprignationen und
Migrationsphinomenen sowic Faziesvariationen dic am Bitumen ermittelten Reifeparameter eine
Bestatigung der Vilrimireiiexionswerte ilefern. Dic Integraiion der vorgesieliien Methoden ist jedoch
unerliBlich, um die verschiedenen Effekte mindestens qualitativ erfassen zu kénnen. Dazu ist eine
geniigend grofie Anzahl von Proben erforderlich, wie anhand der Bohrung F deutlich wird. Von
insgesamt 33 Proben, die analysiert wurden, konnten nur 10 Proben fiir die Reifebewertung in dieser
Bohrung herangezogen werden. Ferner kann festgestellt werden, daB8 z.B die Reifewerte in der
Bohrung A und der Bohrung F, bezogen auf einen definierten Vitrinitreflexionswert, micht
voneinander abweichen. So entspricht z B. in beiden Bohrungen einem MNR-Wert von ca. 2 bis 2,1
¢in Vitrinitreflexionswert von 0,95 bis 1 %R,. Das gleiche gilt fiir andere aromatische Reifepara-
meter oder die Biomarkerreifeparameter, wie an den Beispielen aus den Bohrungen A und F gezeigt
werden konnte. Dies ist umso bemerkenswerter, da die Gesteine in den Bohrungen A und F nach-
weislich unterschiedliche Aufheizgeschichten erfahren haben. Di¢ Gesteine der Bohrung A wurden
mit maximal 1 bis 2°C/Ma aufgeheizt, wahrend in der Bohrung F mindestens kurzfristig Aufheiz-
raten von iber 10°C/Ma iiberschritten wurden (s. Kap. 9.2.5). Diese Unterschiede in den
thermischen Geschichten haben demnach keinen signifikanten EinfluB auf die Entwickiung der ver-
schiedenen, in dieser Arbeit benutzten Reifeparameter zueinander, zumindest nicht bei den hier
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beobachteten Autheizraten. Das bedeutet einerseits, daB unterschiedliche Aufheizgeschichten gleiche
Reifewerte liefern. Andererseits kann daraus geschlossen werden, dass die Reifeparameter dhnlichen
kinetischen Gesetzen unterliegen oder dhnliche kinetische Parameter aufweisen.

In der Tat hat MARZI (1989) fur die Biomarker-Reifeparameter z.B. einen wesentlich engeren
Bereich fiir die kinetischen Parameter ermittelt, als es bei MACKENZIE & MCKENZIE (1983) der
Fall ist.

Die Annahme von MCKENZIE & MACKENZIE (1983), daBl man an dem unterschiedlichen Fort-
schritt verschiedener Reifeparameter auf das thermische Regime schliefen kann, scheint sich hier
daher micht zu bestitigen, da eine relativ einheitliche Entwicklung der Parameter beobachtet werden
kann,

Das heibit z.B., daB ein MNR-Wert von ca. 2 in etwa einer Reife von 0,95%R,, entspricht, unab-
hiingig wie die Aufheizraten waren. Die maximal errcichten Temperaturen konnen jedoch sehr unter-
schiedlich sein, wie es fiir die Vitrinitreflexior fiir verschiedene Aufheizraten auch von QUIGLEY
et al. (1987) und SWEENEY & BURNHAM (1990) beschrieben wird.
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6.0 Sedimentpetrographische Untersuchungen

Die petrographischen Untersuchungen in den Oberkarbon- und Rotliegend-Sandsteinen dienen als
Grundlage fir die Bestimmung von Paldotemperaturen. Aus diesem Grund wurde die detritische
Zusammensetzung sowie dic Zusammensetzung der authigenen Mineralphasen bestimmt. Es wird
eine relative zeitliche Rekonstruktion der Zementationsgeschichte vorgestellt Diese Untersuchungen
sind insofern von Bedeutung, da cine relative zeitliche Einordnung, insbesondere der aus den
FliissigkeiteinschluBdaten und den Isotopendaten gewonnenen Paldotemperaturen vorgenommen
werden kann In Zusammenhang mit ermittelten K/Ar-Altern an diagenetisch gebildeten Illiten ist
zudem eine genauere absolute Zeiteinstufung der Paldotemperaturwerte moéglich. Die
Rekonstruktion der Diagenesegeschichte hat daher eine grundlegende Bedeutung fiir die Palido-

temperaturbestimmungen.

Da nur Probenmaterial aus relativ tief versenkten Gesteinssequenzen vorliegt, das diagenetisch
bereits stark iiberpragt wurde, kann die Zementationsabfolge nicht vollig geklirt werden. Die
Modalanalysen (Tab. C11 und Tab. C12 im Anhang C) sind somit nur als grobe Abschiitzung des
priméren Partikelbestandes anzusehen. In den schematischen Diagenesesequenzen werden nur die
wichtigsten Zemente und ihre relative Reihenfolge dargestellt. Auf die geochemischen Verin-
derungen z.B. des Porenwassers mit zunehmender Diagenese und die méglichen Reaktionswege, die
zu den cinzelnen Zementphasen gefithrt haben, kann in dieser Arbeit nicht niher eingegangen
werden Auf die detaillierte Beschreibung der Diagenese der Westfal B-Sandsteine der Bohrungen A
und B wird verzichtet, da aus diesen Sandsteinen nur wenige Daten gewonnen werden konnten, die
einen wertvollen Beitrag zur Rekonstruktion der Temperaturgeschichte der Sedimente in den Bohr-

ungen hiefern.

6.1  Diagenese in den Rotliegend-Sandsteinen der Bohrungen A und B

Dic Rotlicgendgesteine des Ems-Miindungsgebictes gehoren in dic Wechselfolgefazies des Ober-
rotliegenden der Ostfriesland-Provinz. Eine sehr detaillierte Beschreibung der faziellen Entwicklung
der Gesteine findet sich in GRALLA (1988). Die hier beprobten Sandsteine stammen aus der
Hauptsandsteinfazies der Emden-Formation sowie aus dem Bereich der hier nicht weiter differen-
zierten Hannover-Formation (GRALLA 1988).

Der priméare Partikelbestand der Rotliegend-Sandsteine wurde mittels Modalanalyse an 6 Sand-
steinen bestimmt (Tab. C11) Die itberwiegend roten, nur untergeordnet griin gefiirbten Sandsteine
sind mittel-, teilweise auch grobkémig und weisen eine sehr schlechte Sorticrung auf. Die Probe E
26428 zeigt z.B. KomgroBen zwischen 300 und 1760 pum. Auffillig ist die teilweise gute Rundung
der einzelnen Kémer, vor allem von detritischen Quarzen (TAF. 1A). Teilweise zerbrochene und
wiederverheilte Quarzkomer deuten auf eine erfolgte Kompaktion hin. Oft sind zwischen den
Kémern aber nur Punktkontakte zu beobachten, In einzelnen Bereichen kommen im Diinnschliff-
maBstab Kémer vollig ohne Kontakt zu benachbarten Kémem vor. Suturierte bzw. konkav-konvexe
Kornkontakte treten ebenfalls in Erscheinung. Insgesamt erscheint die mechanische Kompaktion die
Sandsteine in einzelnen Bereichen umterschiedlich stark erfaBt zu haben. Die intergranularen
Volumen (IGV) erreichen teilweise 42%, was in jedem Fall fiir hohe potentielle Porosititen spricht.
Aufgrund des hohen Anteils an sekunddrem Porenraum im Diinnschliffmafstab ist eine Abschat-
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zung des Ausmales der Kompaktion unméglich. Bezogen auf die groBe Teufe von 3500 bis 4000 m
miissen einige Sandsteine als unterkompaktiert bezeichnet werden (SCHMIDT 1990).

Die an Diinnschliffen ermittelten Porosititen sind auBerordentlich hoch und liegen zwischen 14 und
21%, wohingegen dic gemessenen Porosititen 10,8 bis 15,9% erreichen und zum groften Teil auf
sekundire Poren zuriickgehen. Im Gegensatz zu fritheren Auffassungen, die davon ausgegangen
sind, daB durch die Schaffung sekundirer Porosititen dic Gesamtporositit erhéht werden kann,
liefern neue Untersuchungen Hinweise, daB es sich eher um eine Umverteilung der Porositit handelt

(GILES & DEBOER 1990).

- Detritische Komponenten

Der Anteil an monomineralischem Quarz betrigt 51 bis 65% am Gesamtpartikelbestand (Tab.
C12). Die Verteilung der Fluid- und Mineraleinschliisse sowic variable Lumineszenzfarben weisen
auf verschiedene Herkunfisgebiete. Einzelne rotlumineszierende Quarze sind als Porphyrquarze
(ZINKERNAGEL 1978) anzusprechen und somit sicher vulkanitischen Ursprungs. Die
Quarzpartikel sind iiberwiegend von frithdiagenetischen Himatitsiumen iiberzogen.

Die Gesteinsbruchstiicke nehmen 16 bis 48 Vol.% ein (Tab. Cl1). Dazu wurden auch die
polykristallinen Quarze und Chert gerechnet. Dabei weist der Chert in der Kathodolumineszenz
unterschiedliche Farben auf Vulkanitgestemnsbruchstiicke, die aufgrund vieler kleiner Plagioklas-
leisten leicht von den anderen Gesteinsbruchstiicken zu unterscheiden sind, treten untergeordnet auf.

Der Feldspatanteil liegt zwischen 1 und 19% und ist in den relativ schiecht sortierten und
grobkornigen Gesteinen (E 26427 und E 26428) besonders niedrig (1 bis 2%). Insgesamt ist die
Abschitzung des Feldspatbestandes schwierig, da im Diinnschliff monomineralische Quarze und
Kalifeldspéite schlecht voneinander zu unterscheiden sind. In der Kathodolumineszenz konnte jedoch
ein betrichtlicher Anteil an Kalifeldspat mit intensiver blaner Lumineszenz beobachtet werden, so
da8 die im Durchlicht abgeschitzten Anteile an Feldspat zu niedrig sind.

In einigen Sandsteinproben sind Tonklasten zu beobachten, die plastisch deformiert und zwischen
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anteile nach DICKINSON (1970), die bis zu 10% des Gesamtgesteinsvolumens ausmachen. Beson-
ders in der Nihe zu eingeschalteten Tonsteinhorizonten sind Tonklasten in den Sandsteinen zu beob-
achten, di¢ teilweise auch die schwer erkennbare Schichtung nachzeichnen.

Schwerminerale wurden in den Rotliegend-Sandsteinen nmur vereinzelt beobachtet. Dabei handeit es
sich meist um einzelne Zirkone. Apatite konnten in den vorliegenden Diinnschliffen der Rotliegend-

gesteine nicht nachgewiesen werden, sind aber sicher vereinzelt vorhanden.

OM ist in keiner Probe sicher nachgewiesen worden, obwohl im Porenraum vereinzeit dunkie
Fiillungen erkannt wurden, die méglicherweise als Festbitumina anzusprechen sind (BRAUCK-
MANN & LITTKE 1989). In authigenen Fe-Dolomiten finden sich hdufiger dunkle Partikel, die
sicher aus OM bestehen. In Abb. 35 sind dic Anteile der Hauptbestandteile Quarz (Q), Feldspat (F)
und Gesteinsbruchstiicke (G) in einem QFG-Diagramm in Abhingigkeit von der KorngrifBie
dargestellt. Es wird deutlich, daB dic grobkémigen Sandsteine nach der Klassifikation von
FUCHTBAUER (1967a) als "feldspatfreie/schwach feldspatfithrende, gesteinsbruchstiickreiche
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Sandsteine" zu bezeichnen sind, wihrend die feinkémigeren Sandsteine der Gruppe der "feldspat-
fithrenden Sandsteine mit Gesteinsbruchstiicken" zuzurechnen sind.

Q

Rotliegend-SS Bohrung A
1171 mittiere KorngréBe

50

Abb.35: QFG-Diagramm zur Klassifizierung der Rotliegend-Sandsteine der Bohrungen A
und B nach FUCHTBAUER (1967). Die Abhéngigkeit der Verteilung der Haupt-
kormnponenten von der KorngroeBe wird deutlich.

Auf die Komgrofienabhingigkeit der Zusammensetzung des Mineralbestandes von Sandsteinen
weist bereits FUCHTBAUER (1967a) hin.

- Authigene Mineralphasen (Zemente)

Der Anteil der Zemente betrdgt in den Rotliegend-Sandsteinen zwischen 15 bis 23% am Gesamt-
gesteinsvolumen (Tab. C11). Das fleckenhafte Auftreten der Zemente, aber msbesondere die sehr
unregelmiBige Verteilung des Porenraumes sind typisch fiir diese Sandsteine.

Der Anteil des Quarzzementes ist sehr variabel und schwankt zwischen 1,5 und 12%. Neben homo-
achsialen Anwachssdumen auf Quarzkérmern, die oft primire Flissigkeitseinschliisse beinhalten,
filllen Anwachssiume, die zu polygonalen Pflastergefiigen verwachsen sind, den gesamten
Porenraum aus. Verheilte Mikrofrakturen, die zudem mit sekundéren Fliissigkeitsein-schliissen
dekoriert sind, treten hiufiger in Erscheinung. Im REM-Bild (TAF. 1D) werden zudem prismatische
Quarze beobachtet, die mit Illit verwachsen sind oder Ilit verdringen. Im Dimnschliff sind diese
Zemente haufig in sekundéirem Porenraum zu erkennen, der von Illit umsaumt ist und 6fter die Form
ehemaliger Feldspatkorner nachzeichnet. Eine Bildung dieser Quarze nach dem Illit ist daher
anzunchmen. Mittels Kathodolumineszenz werden ebenfalls mehrere Quarzzementgene-rationen
sichtbar. Bemerkenswert erscheint ferner, daB hohe Quarzzementanteile {iberwiegend mit niedrigen




83

Karbonatzementanteilen und hohen Kaolinanteilen korrelieren. Ferner sind die detritischen
Quarzkérner seiten durch Karbonat angeldst, da diese von einen frithdiagenetischen Hiamatitzement
oder feinkristalline Tonminerale umwachsen werden (vgl. ROSSEL 1982).

Die im Lumineszenzbild fleckigen authigenen Quarze sowie die verschiedenen Morphologien der
Quarzzemente deuten anf mehrfache Ausscheidung und Anlosung der Quarzzemente und somit auf
mehrere Wachstumsphasen dieser Zemente hin.

Die Karbonatzemente stellen die zweite groBe Gruppe der authigenen Phasen in den untersuchten
Rotliegend-Sandsteinen dar und nehmen einen Anteil von 2 bis 12 Vol.% ein (Tab. C12). Neben
Kalzit, tritt Dolomit und Fe-Dolomit/Ankerit in wechselnder Zusammensetzung in Erscheinung.

Kalzit bildet iiberwicgend grofle Kristalle (bis 600 um im Durchmesser), die in einigen Bereichen
detritische Kémer poikilotopisch umschlieBen und unregelmiBige, groBe Poren vollig ausfiillen
(TAF. 1A). Im Lumineszenzbild erscheinen die Kalzite einheitlich orange-gelb, was nach FRANK
et al. (1982) aufein Fe21/3%/Mn2% von kleiner 1 schlieBen I4Bt. Kalzit umschlieBt einfach zonierte
Dolomit/Fe-Dolomit Kristalle (TAF. 1A), sowie Relikte von Kaolonit und Feldspat. Diese Beobach-
tungen lassen den Schiufl zu, daB es sich bei dieser Kalzitgeneration um relativ spite Bildungen
handelt, die sekundiir entstandenen Porenraum ausfiillen. In vielen Bereichen zeigen die Kalzite
bereits wieder Anlésungserscheinungen.

Neben den poikilotopischen Kalziten, befinden sich noch Kalzitrelikte oder Kalzitkerne in den
Dolomit bzw. Fe-Dolomit/Ankeriten (TAF. 1A). Thre Bildung ist daher in jedem Fall vor der Fe-
Dolomitbildung anzusetzen. In Probe E 26414 findet sich gelblumineszierender Kalzit, der den
Porenarum vollig ausfillt. Diese Kalzite umschlieBen keine vorher gebildeten Karbonatphasen. Die
Isotopendaten sprechen fiir eine frithdiagenetische Bildung (Kap. 7.2) dicser Kalzite.

MeBbare Fliissigkeitseinschliisse wurden in Kalzit nicht beobachtet.

Relativ reine Dolomite (im REM-EDX nur Mg2+ und Ca2+) treten nur sehr untergeordnet auf. Sie
bilden kleine idiomorphe bis hypidiomorphe Rhomboeder, die im Kern von groBen Fe-haltigen Dolo-
mitrhomboedern liegen. In der Lumineszenz zeigen sie orange bis rotlich-orange Farben. Anlosungs-
erscheinungen sind haufiger zu beobachten.

Zeitlich erfolgte die Bildung dieser reinen Dolomite offenbar noch vor der der Fe-Dolomite. Flissig-
keitseinschliisse sind nicht zu beobachten.

Die Fe-Dolomite stellen den groBten Anteil der diagenetisch gebildeten Karbonate. Partiell fiillen
groBe, teilweise idiomorphe Rhomboeder den gesamten Porenraum aus und umschlieBen reliktische,
gelblich lumineszierende Kalzite. Charakteristisch sind fiir die eisenirmeren Phasen die rotorangen
Lumineszenzfarben, die mit zunechmenden Fe-Gehalten in rote bis dunkelrote Farben itbergehen
(TAF. 1A). Die sehr eisenreichen Endglieder (Ankerite i.e.S.) erscheinen unter der Lumineszenz
schwarz. Mehrere Farbwechsel deuten auf eine komplexe Ausscheidungsfolge der Fe-Dolomite hin.
In den wenigen Fillen, in denen Quarz- und Fe-Dolomit/Ankerit gleichzeitig beobachtet wird, ist der
Quarzzement iiberwiegend noch nach der Bildung der spiten Ankerite gebildet worden.
Untergeordnet waren jedoch bereits ditnne Quarzanwachssaume ausgebildet. Demnach erfolgt eine
Quarzauthigenese sowoh! vor als auch nach der Fe-Dolomit und Ankeritbildung, In vielen Bereichen
kann zudem beobachtet werden, wie Kaoline, die auf Kosten von Feldspat gewachsen sind, durch
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Fe-Dolomit verdringt werden. Die Umrandung der verdréingten, detritischen Feldspéte ist dann noch
zu erkennen. Die Fe-reichsten Phasen bis hin zum Ankerit sind nahezu einschluBleer (TAF. 1C)

Die Fe-Dolomite beinhalten sehr viele, teilweise recht groBe Fliissigkeitseinschliisse. Zudem werden
dunkle Partikel von den Fe-Dolomiten umwachsen, dic moéglicherwiese aus Bituminit bestehen

(TAF 1C)
Kaolinit, Illit und lokal Chlorit stellen die Gruppe der authigenen Tonminerale dar.

Diinne Tonsiume die oft auf den detritischen Kémemn zu beobachten sind, bestehen méglicherweise
aus feinkristallinem Illit (ROSSEL 1982). Tonminerale aus der Gruppe der ML-Minerale wurden

nicht beobachtet.

Bet den vorliegenden Kaolinmineralen handelt es sich laut einzelnen FTIR-Analysen teilweise um
Dickit, sodaB im Folgenden nur allgemein von Kaolinen gesprochen wird. Grobkristalliine Aggregate
belegen die Anwesenheit von Dickit (KANTOROWICZ 1984). Die dominicrende Erscheinungsform
der Kaoline sind "Booklets". Sie nehmen 1 bis 10 Vol.% am Gesamtgestein ein.

Daneben werden vereinzelt auch vermikulare Kaolinaggregate beobachtet. Die erste Gruppe tritt als
Verdriangungs- oder Umwandlungsprodukt der Feldspédte auf In einigen Bereichen werden Kaoline,
die sich nach Feldspat gebildet haben, wieder durch Fe-Dolomit/Ankerit verdringt. Die zweite
Gruppe der Kaoline bildet porenraumfiillende, mosaikartige Aggregate. Eine spiitere Bildung dieser
Kaoline kann angenommen werden. Dieser Zementtyp ist hiufig mit Quarzzement verwachsen
und/oder verdrangt authigenen Quarz. In einzelnen Fillen liegen Kaolinit und Illit gemeinsam vor
(REM) oder Illit iiberwichst bzw verdringt Kaolinit. Dies bedeutet, daB dic Kaolinitbildung
gleichzeitig oder vor der lllitauthigenese stattfand.

Bemerkenswert erscheint, daB der Anteil des Kaolins in der Probe E 26379 in der Bohrung B mit
10% wesentlich héher liegt als in den Rotliegendsandsteinen der Bohrung A. Hier erscheint auch der

Quarzzementanteil ausgesprochen hoch.

Authigener Illit nimmt nur einen geringen Prozentsatz von 2% ein. Im Diinnschliff lieB sich Illit fast

iiberhaupt nicht nachweisen, Im REM zeigen sich jedoch Faserillite sowie in einzelnen Poren ein
NEITRER £ MEN7 ”0524}

Netzwerk aus It {TAF. ID), wie es von LEE et al. (1985, 1989) und DEURER & MENZ (108

fiir die Rotliegend-Sandsteine ebenfalls beschriecben wurde. FTIR-Untersuchungen bestitigen, daB
es sich um nahezu reinen Illit ohne eine zusitzliche Smektitkomponente handelt.

Der Illit ist in diesem Zusammenhang insofern von Interesse, da im Bereich der Bohrung Groningen
G1, im ostlichen Teil des Groningengasfeldes, von LEE et al. (1989) K/Ar-Alter an dhnlichen
authigenen Illiten mit 120 bis 150 Ma bestimmt wurden. Im gesamten Bereich des Groningengas-
feldes indizieren die K/Ar-Alter eine jurassische bis frithkretazische Bildung, wobei generell die
Alter scheinbar nach Nordosten abnehmen (Abb. 5 in LEE et al. 1989). Aufgrund der Nahe zum
Groningen Gasfeld - die Bohrung Groningen 1 liegt etwa 30 km westlich des. Bearbeitungsgebietes -
kann wahrscheinlich davon ausgegangen werden, daB die hier beobachteten Illite ein dhnliches Alter
aufweisen. Dies gilt natiirlich nur, wenn lokale Phinomene, wie Stérungen, nicht fiir eine
ausgepragte Illitgenese zu einem anderen Zeitpunkt beigetragen haben (LEE et al. 1989,
WALZEBUCK 1989). Sollte sich allerdings der Trend der Abnahme der Illitalter nach Nordosten in
Richtung der hier betrachteten Bohrungen fortsetzen, dann ist ein jingeres Alter dieser Ilite nicht
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ganz auszuschliefen, Da keine cigenen MeBwerte fiir K/Ar-Alter vorliegen, wird zunichst von
einem jurassischem bis frith-kretazischem Alter der Hlite ausgegangen.

Aus der Gefiigebezichung zwischen Quarzzement bzw. Fe-Dolomit/Ankeritzementen und den Illiten
kann angenommen werden, daB die Bildung zumindest cines Teiles des Quarzzementes, insbe-
sondere der homoachsialen Anwachssdume und der Fe-Dolomit/Ankeritzemente - vor der Illit-
authigenese stattgefunden hat Demzufolge miissen die Temperaturen, die aus den priméren Fliissig-
keitseinschliissen (s Kap. 7.1.5) dieser Quarzzemente hergeleitet wurden, vor der Illitauthigenese,
also vor dem Alb in den Rotliegendsandsteinen erreicht worden sein.

Nach LEE ¢t al. (1989} fand die Hlithildung im Bereich des Groningengasfeldes wihrend der
Hebung bei niedrigeren Temperaturen stait, die im 6stlichen Bereich von Groningen unter 105°C

gelegen haben diirften.

Chlorite wurden nur in einer Probe beobachtet. Die Bildung der porenranmsaumenden Chlorite ist
sicher auf veranderte Porenwisser, die besonders an Mg2t angereichert sind, zuriickzufithren. Die
Herkunft der Wasser wird auf den kompaktionsgetricbenen Zustrom alkalischer Wisser aus der
tonigen Rotfazies des Beckenzentrums zuriickgefithrt (GAUPP ct al. 1990).

Neben den oben beschricbenen authigenen Mineralphasen tritt Anhydnit auf, der jedoch auf Proben
beschriankt ist, dic weniger als 3750 m tief liegen. Die Anhydritzementation scheint daher im
direkten Zusammenhang mit dem dariberlagernden Zechstein (Top Rotliegend ca. 3500 m) zu
stehen, oder ist auf die Sabkha-Faziesbedingungen im oberen Rotlicgenden selbst zuriickzufithren
Anhydrit tritt als poikilotopischer Zement auf. In vielen Bereichen umschlieft der Anhydrit zonierte
Fe-Dolomitkristalle, wobei in diesen Dolomitkristallen nur ein Wechsel von eisenarmen zu eisen-
reichem Dolomit zu erkennen ist. In einzelnen Fillen umschlieBen die Anhydrite Porenrdume, die
eindeutig auf ehemalige weggeloste Feldspatklasten zuriickzufiihren sind. Feldspatlésung nach der

Anhydritbildung hat demnach stattgefunden.

Die Gefiigeanordnung (z. B. UmschlieBen einfach zonierter Fe-Dolomit-Kristalle) entspricht aber im
Prinzip der der reinen spiten Kalzite, so daB diese Phasen méglicherweise als syngenetisch zu
betrachten sind (RIEKEN 1988).

Andere Sulfatminerale treten nur vereinzelt auf. In einer Probe (E 26414) lassen sich einzelne
Barytkristalle mittels REM-EDX nachweisen.

In einer Reihe von Proben sind hiufiger kleine idiomorphe Pyrite zu erkennen. Die Ausbildung der
Pyrite spricht fiir eine spitere diagenetische Bildung. Andere opake Phasen werden nicht beobachtet.

Auf den Komoberflichen treten diinne rétlich-braune oder teilweise opake Sdume auf, die sehr
wahrscheinlich aus Fe-Oxid-Verbindungen bestehen. Diese Sdume sind bereits auf die Bedingungen
wihrend der Ablagerung der Sedimente zuriickzufiihren und begriinden auch deren Rotféirbung,

In Abb. 36 ist die schematische Abfolge der einzelnen Zementgenerationen dargestellt, die aufgrund
der geringen Probenanzahl selbstverstanlich unvollstindig ist. Als wichtigster Fixpunkt wird das
Bildungsalter der Illite von ca. 150 bis 120 Ma angeschen, welches zur Eingrenzung der Quarz- und
Fe-Dolomitbildung herangezogen werden kann. Bemerkenswert ist zudem, daB die spiten Kalzite
sowic dic Anhydrite stark angeldst sind und teilweise iiberdimensionale, unregelmiBige Poren
auﬁreten‘, die eindeutig: als sekundire Poren anzusprechen sind (SCHMIDT & MAC DONALD
1979 a,b). Interessant erscheint auch, daB eine mégliche Fiillung mit hoheren Kohlenwasserstoffen
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(dunkles Material) wahrscheinlich bereits vor der Fe-Dolomitbildung stattgefunden hat, die auf-
grund der Gefigebezichungen des Fe-Dolomits zum Iilit zeitlich in den Jura einzuordnen ist.

Die bearbeiteten Rotliegendsandsteine stellen teilweise ausgezeichnete Kohlenwasserstoffspeicher-
gesteine dar. DEURER & MENZ (1984) weisen allerdings auf den EinfluB von Illit auf die Spei-
chereigenschaften dieser Sandsteine hin,

Fe-Oxide
Kaolinit ("booklets")

it ]

Chlorit

Anhydrit R

Kalzit L]
]
L1

Dolomit-Fe-Dolomit
Ankerit

Losung/Verdrangung

frah
relative Zeit -

Abb.36: Relative Diageneseabfolge in den Rotliegend-Sandsteinen der Bohrungen A und B
(schematisch). Ausgefilite Kastchen stehen fur haufiger aufiretende Zemente;
leere Kastchen kennzeichnen seltenere Zemente.

6.2. Sandsteindiagenese in den Bohrungen F und N

6.2.1 Diagenese der Stefansandsteine

Die Komponenten der Stefansandsteine sind dberwiegend eckig oder schiecht gerundet. Besonders

die grobkérnigen Sandsteine bzw. Konglomerate sind extrem schlecht sortiert. Konkav-konvexe
Kornkontakte sprechen fiir Druckidsung im Zuge der Kompaktion. Die Sandsteine zeichnen sich
durch ihre intensive Rotfirbung aus. Die ausgezihlten Porosititen erreichen maximal 2%; die

gemessenen Porosttiten schwanken zwischen 3 und 9%.

- Detritische Komponenten

Der Anteil an monomineralischem Quarz schwankt in Abhéngigkeit von der KomgrioBe zwischen 38
und 49% (Tab C11). Charakteristisch ist der hohe Anteil der Gesteinsbruchstiicke, die aus poly-
kristallinen Quarzen, Chert und Metamorphitgesteinsbruchstiicken bestehen. IThr Anteil liegt im
konglomeratischen Sandstein (E 28921) bei 55 Vol.% gegeniiber 33 bis 43 Vol.% in fein- bis mittel-
kornigen Sandsteinen. Der Feldspatgehalt liegt mit 7 bis 18 Vol % insgesamt relativ hoch, wobei der
niedrigere Anteil von 7 Vol.% im grobkdrnigen Sandstein der Probe E 28921 aufiritt. Muskowit und
Biotit sind nur untergeordnet zu beobachten (1 bis 4%). Die Glimmer sind durch Kompaktions-
prozesse oft stark verbogen oder zerbrochen. Akzessorisch sind Schwerminerale, insbesondere
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Zirkon und Apatit, vorhanden. Matrix- oder Psedudomatrixanteile nehmen einen Anteil von 1 bis 9
Vol.% ein. Uberwiegend handelt es sich um illitisierte Partikel, die zwischen den groferen detri-
tischen Partikeln eingeprefit sind.

Nach der Klassifikation von FUCHTBAUER (1967a) handelt es sich um "feldspatfithrende,
gesteinsbruchstiickreiche Sandsteine" oder untergeordnet "Gesteinsbruchstiicksandsteing” (s. Abb
37) FUCHTBAUER (1967a) weist auf di¢ starke KomgroBenabhingigkeit bei der Benennung hin.

- Authigene Mineralphasen

Authigener Quarz tritt in Form von Anwachssdumen und auf verheilten Briichen kataklastisch
zerbrochener Kémer in Erscheinung Hiufiger fehlende Schmutzsiume ("dust rims") machen cine
Unterscheidung von Altkorn und authigener Phase in einigen Fallen unméglich. Der volumetrische
Anteil an Quarzzement licgt unter 3%. Im Lumineszenzbild erscheinen die Quarzzemente meist
rotbraun bis dunkelbraun, Polygonale Pflastergefiige sind nur untergeordnet zu beobachten.

Die zweite wichtige Gruppe der authigenen Minerale sind die Karbonate. Neben Anteilen von 2 bis
3% Dolomit wird der gréBte Teil der Karbonate durch Fe-Dolomit/Ankerit gebildet, der 7 bis 15%
erreicht (Tab. C12). Uberwiegend handelt es sich um porenraumverschlieBende Rhomboeder unter-
schiedlicher GréBe. Die Bildung des Fe-Dolomits/Ankerits erfogte in jedem Fall nach der
Quarzauthigenese, da bereits breite Quarzanwachssdume bei der Fe-Dolomit/Ankeritbildung ausge-
bildet waren. Die Ankerite umschlieBen dunkle Partikel, die moglicherweise als Fest-bitumina

anzusprechen sind.

Wesentlich hiaufiger als authigener Quarz tritt Kaolin auf Er scheint zum einen auf Kosten von
Feldspaten gebildet worden zu sein, andererseits sind Porenrdume vollig mit Kaolin ausgefiillt. Der
Anteil von Kaolin schwankt im Diinnschliffbercich stark und liegt im Mittel zwischen 8 und 15
Vol.%. Eine Unterscheidung zwischen Dickit und Kaolinit wurde hier nicht vorgenommen. Die
Bildung des porenraumfiillenden Kaolin ist nach der Quarzauthigense erfolgt.

Authigener Illit tritt in allen Sandstemnen nur untergeordnet auf und erscheint oft in Bereichen, die
als Pseudo-Matrix angesprochen werden.

Eine weitere, lokal aufiretende authigene Mineralphase ist Anhydrit, der im grobkérnigen Sandstein
(E28921) 11 Vol.% einnimmt (Tab. C12). Das Auftreten von meist leistenformigen Anhydriten, die
in Form von groBeren Anhydritaggregaten verbunden sind, ist auf die Nahe zur Zechstembasis
beschrinkt. Die Zufuhr von SO42"aus dem Zechstein erfolgte wahrscheinlich iber Klifte. Die
Herkunft des SO42- aus dem Zechstein kann anhand der schr ahnlichen 834S-Werte von
Zechsteinsulfat und dem Sulfat in den Stefansandsteinen belegt werden (s. Kap. 7.2). Der Anhydrit
verdringt in vielen Fallen frither gebildete Quarzanwachssiume, so dafl eine Anhydritgenese nach
der Hauptquarzauthigenese anzusetzen ist. Zudem scheint er Ankerit zu uberwachsen. Diese
Beobachtung ist von besonderer Bedeutung fiir den Zeitpunkt der Bildung von Methaneinschliissen
in den Anhydritzementen, die demnach nach der ersten Quarzgencration und nach der
Ankeritbildung erfolgt ist.

Dic Zementationsabfolge in diesen Sandsteinen beschrinkt sich somit auf wenige Zement-
generationen, wie aus dem in Abb. 38 dargestellten Diageneseschema zu eninechmen ist.
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Abb.37: QFG-Diagramm zur Klassifizierung der Oberkarbon-Sandsteine nach FUCHT-
BAUER (1967). Stefan, Westfal D und Westfal C-Sandsteine der Bohrung F; Westfal-
C-Sandsteine der Bohrung N; Westfal B-Sandsteine der Bohrungen A und B.

Die Sandsteine des Westfal D zeichnen sich iiberwiegend durch eckige bis angerundete
Komponenten aus. Der Sortierungsgrad ist schlecht. Es lisgen dberwiegend Mittelsandsteine,
teilweise konglomeratische Sandsteine vor. In einigen Bereichen deuten konkav-konvexe Kontakte
zwischen einzelnen detritischen Quarzpartikeln auf Drucklosungsvorginge hin. Andere Bereiche
erscheinen weniger stark kompaktiert. Die Sandsteine sind m Bereich bis ca. 2600 m rot gefirbt,
withrend zu groBeren Teufen ein allmahlicher Ubergang zu grauen Farben erfolgt. Die ausgezihlten
Porosititen liegen zwischen 2 und 4%, die gemessenen Porosititen zwischen 1 und 5,6%.

- Detritische Komponenten

Die Hauptkomponenten werden von monomineralischen Quarzen (38 bis 56 Vol%) und
Gesteinsbruchstiicken  gebildet (Tab. C11). Die Gruppe der Gesteinsbruchstiicke besteht
uberwiegend aus Chert und polykristallinen Quarzen (41 bis 57 Vol%). Auch hier zeichnet sich ein
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konglomeratischer Sandstein (E 28940) durch einen héheren Anteil an Gesteinsbruchstiicken aus.
Der Feldspatanteil erreicht 3 bis 11 Vol%, wobei Plagioklas iber Kalifeldspat domintert. Die
Feldspite sind teilweise stark serizitisiert.

Hamatit
Kaolinit
Dickit :
Hiit/Serizit 1
Quarz
Fe-Dolomit/Ankerit

Lésung/Verdrangung

frih spét

relative Zeit -

Abb.38: Relative Diageneseabfolge in den Stefan-Sandsteinen der Bohrung F (schematisch)
Ausgefilite Kastchen stehen fir hdufiger auftretende Zemente; leere Kast-
chen kennzeichnen seltenere Zemente.

Muskowit und Biotit sowie Schwerminerale treten nur akzessorisch in Erscheinung. Nicht niher zu
charakterisierende Grundmassenanteile (Pseudo-Matrix) nehmen ca. 1 bis 13 Vol.% ein. Uberwie-
gend scheint es sich aber um durch die Tonmineralauthigenese maskiertes ehemaliges Lithoklasten-
material zu handeln, das stark deformiert ist.

Bemerkenswert erscheinen in diesen Sandsteinen die in wechselnden Anteilen aufiretenden, teilweise
ausgezeichnet gerundeten mikritischen Karbonatpartikel. Es handelt sich dabei offensichtlich um
sedimentires Karbonat, das hier als Kalzit mit Eisenanteilen vorliegt, wie anhand von REM-EDX
und Kathodolumineszenzuntersuchungen bewiesen werden kann. Insbesondere in den rotgefiirbten,
weniger tief versenkten Sandsteinen des Wesifal D, erreicht der Anteil dieser Partikel 15 bis 20
Vol% (z.B E 28925).

Partikuldres OM ist haufiger in Form von Kohlegerdllen und Pflanzenhéicksel zu beobachten
(SCHEIDT 1988).

Nach der Klassifizierung von FUCHTBAUER (1967a) handelt es sich um "feldspatfithrende,
gesteinsbruchstiickreiche Sandsteine” und untergeordent "Gesteinsbruchstiicksandsteine” (Abb.37)

- Authigene Mineralphasen

In den Westfal D-Sandsteinen ist eine komplexe Diageneseentwicklung zu beobachten. In den
meisten Proben treten von derselben Mineralart mehrere Zementgenerationen auf, deren zeitliche
Reihenfolge nicht ohne weiteres aufgeklirt werden kann. Vor allem die Einordnung scheinbar friih-
erer Zementgenerationen birgt groBe Schwierigkeiten.
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Mindestens zwei Quarzzementgenerationen konnen im Diiinnschiiff- und Kathodolumineszenzbild
unterschieden werden, deren Gesamtanteil nach Modalanalysen ausgewahlter Sandsteine ca. 3 bis
10 Vol.% betriagt Eine Unterscheidung von polykristallinen Quarzen ist oft erst im Kathodolumi-
neszenzbild moglich. Aus diesem Grund sind die prozentualen Abschitzungen der Quarzzement-
anteile, die mittels Durchlichtmikroskopie bestimmt wurden, sicher zu niedrig.

Die erste Quarzzementgeneration umwdichst homoachsial detritische Quarzkdrner. Diese Generation
zeichnet sich durch rotbraune bis hellbraue Lumineszenzfarben aus (TAF. 2C). Selten bildet diese
Zementgeneration polygonale Pflastergefiige aus Die zweite Quarzzementgeneration tritt nur
untergeordnet, vor allem in den tiefer versenkten Westfal D-Sandsteinen, auf. Es handelt sich um
dunkelolivgriin bis blau lumineszierende Quarzemente, die eindeutig nach der ersten Quarzzement-
generation gebildet wurden Zudem verschlieBt dieser Zement hiufiger sekundiren Porenrdume
(TAF . 2A). Oft wachsen diese Zemente zu polygonalen Pflastergefiigen zusammen, Thre Entstehung
ist moglicherweise im Zusammenhang mit hydrothermalen Ereignissen zu sehen (LEUCHS 1985,
NEUSER 1991 mdl. Mitt.). STADLER (1971} weist auf einen moglichen Zusammenhang zwischen
dem Aufireten dieser Zemente und der Intrusion der magmatischen Massive hin,

Die Gruppe der authigenen Schichtsilikate weist wechselnde Anteile von Kaolin, Chlorit und Iilit
auf.

Die Kaolinminerale konnten mittels FTIR-Analysen eindeutig als Dickit ausgewiesen werden Ihr
Anteil schwankt nach Dinnschliffuntersuchungen zwischen 4 bis 8%. Unterschiedlich grofie
Kristallitgréfen in unterschiedlichen Poren implizieren mehrere Dickitzementgenerationen. Der
itberwiegende Teil der Zemente bildet "booklets" (WILSON & PITTMAN 1977), die den
Porenraum vollig auskleiden und teilweise auf die Alteration von Feldspéten zuriickgehen. Eine
Bildung von Dickit auf Kosten von Hellglimmern ist nicht auszuschlieBen, wic es beispielsweise
BJORKUM & GJELSVIK (1988) in jurassischen Sandsteinen aus der Nordsee beschrieben haben.
Da der Dickit sowohl die erste Quarzgeneration als auch Ankerit iiberwachst, fand die Bildung
spiter statt. Diese Dickitgeneration zeigt teilweise Umwandlungserscheinungen in Illit. Eine spiitere
Dickitbildung erfolgte offensichtlich in Porenraumen, dic auch nach der zweiten Quarzementbidung
frei geblieben sind oder neu gebildet wurden. (TAF. 2A). Dieser Dickit ist demnach spiter als der
zweite Quarzzement gewachsen und zeigt zudem keine Umwandlungen in Ilit.

Illit tritt nur ganz vereinzelt als Verdrangung nach Dickit auf. Er erscheint iiberwiegend bléttrig und
zeichnet in vielen Fillen Spaltrisse in Feldspéten nach (Serizitisierung). Nicht niher charakterisierte
Grundmassenanteile sind ebenfalls hiufig mit it durchsetzt. Diese wurden bei der Modalanalyse
nicht zu den authigenen Illiten geziihlt. Die fiir die Sandsteine ermittelten IK-Werte scheinen

ebenfalls durch diese Illite beeinfluft zu sein (s. Kap. 7.4).

Chlorit nimmt laut Modalanalyse bis zu 3 Vol.% am Gesamtgestein sowie zwischen 5 bis 46% an
den Tonmineralen in den Tonsteinen ein Chlorite sind meist als pseudomorphe Bildungen nach
Biotit gewachsen, oder sie zeichnen Losungsporen von Feldspaten nach.

Der Anteil der Karbonatzemente schwankt zwischen 5 und 13 Vol.%. In einigen Proben, die iber
Kliifte mit Karbonatzement imprigniert sind, erreichen die Anteile bis zu 30% Vol%. Kalzite und
Ankerite sind die dominierenden Karbonatminerale; Siderite sind nur vereinzelt zu beobachten.
Kalzit und Ankerit verschliefen den Porenraum villig und korrodieren dabei z.T detritische




9]

Quarzkémer oder in Einzelfillen auch authigenen Quarz. Die Ankerite sind nach der ersten
Quarzzementgeneration entstanden.

Kalzit tritt in zwei Phasen auf, die gelbe bzw gelb-orange Lumineszenzfarben aufweisen (TAF.
2C). Die spitere, gleichmiBig gelb lumineszierende Kalzitzementgeneration, ist eindeutig nach dem
olivgriinen zweiten Quarzement entstanden, wie in TAF. 2B belegt werden kann, wihrend die erste
Kalzitgeneration (hellgelb, fleckig lumineszierend) offensichtlich vor den olivgriinen Quarzen gebil-
det wurde Bei der zweiten Kalzitgeneration handelt es sich um die gleiche Zementgeneration wie in
der Kluftfilllung E 28925, Nach Isotopenanalysen und FlissigkeitsemschiuBdaten ist diese Kluft bei
ca. 160+15°C entstanden (Kap. 7.1 und 7.2) Demzufolge diirfte dieser Zement eine bei erhohten
Temperaturen gebildete spite Zementationsphase reprdsentieren. Dafiir spricht auch die
Verdringung von Anhydrit in der Kluft, der nur reliktisch erhalten ist. Diese Verdringungs-
reaktionen sind méglicherweise auf die thermisch induzierte Sulfatreduktion zuriickzufithren, die
iiberwiegend im Temperaturbereich zwischen 130 und 210°C stattfindet (SIEBERT 1985). In dieser
Kluft werden auch Relikte der ersten Kalzitgeneration beobachtet, was fiir eine polyphase
Entwicklung der Kliifie sprechen konnte.

In den tiefer versenkten Westfal D-Gesteinen tritt kein Kalzit mehr auf (E 28940). Diese Tatsache
spricht fiir einen Zusammenhang der Kalzitzemente mit den detritischen, gut gerundeten, dunkelrot
lumineszierenden Karbonatpartikeln in den flacheren, rotgefirbten Sandsteinen. Die detritischen
Kabonatpartikel sind somit zumindest teilweise als Karbonatquelle in Betracht zu zichen.

Authigener Albit zementiert vercinzelt alterierte Feldspatkomer.

Die Zementationsfolge der wichtigsten Zementphasen ist in Abb.39 schematisch dargestellt. Wichtig
fir die zeitliche Einstufung der Paliotemperaturen, die sowohl iiber stabile Sauerstoffisotopen als
auch iiber die Fliissigkeitseinschliisse bestimmt wurden (Kap. 7.1.5 und 7.2) sind die Kalzitzemente
und die olivgrinen Quarzzemente. Diesc Zementphasen sind den hydrothermalen Ereignissen,
wihrend oder nach der Intrusion des Bramscher Massivs oder der begleitenden Massive zuzuordnen.
Insofern diirfien die in diesen authigenen Mineralphasen ermittelten Paldotemperaturen n etwa den
Maximaltemperaturen entsprechen. Moglicherweise sind auch die spéten porenraumfillenden
Dickite im Zusammenhamg mit den hydrothermale Ereignissen zu sehen.

6.2.3 Diagenese der Westfal C-Sandsteine

Die detritischen Komponenten der Westfal C-Sandsteine sind iiberwiegend eckig und nur selten
angerundet. Die Korngréfien in den hellgrau bis grau gefirbten Sandsteinen schwanken stark und er-
reichen in einigen konglomeratischen Sandsteinen maximal 1,5 mm. Aufgrund der oft fehlenden sog.
Schmutzsdume auf den Quarzkomoberflichen, ist die urspriingliche Kornform jedoch nicht immer
eindeutig zu identifizieren. Mit der Kathodolumineszenz werden schiecht gerundete Komer sichtbar,
Kompaktionsphanomene, wie duktil verformte Glimmer oder zerbrochene und wiederverheilte
Quarzkorner sind genauso zu beobachten, wie konkav-konvexe oder suturierte Komkontakte zwi-
schen einzelnen Komer. Stirker kompaktierte und deformierte Bereiche liegen oft benachbart zu
weniger stark kompaktierten Zonen. Stark zerbrochene Komer (TAF 2A) sprechen fiir eine partiell
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Abb.39: Relative Diageneseabfolge in den Westfal-D Sandsteinen der Bohrungen N und F
(schematisch). Ausgefilite Kastchen stehen far hdufiger auftretende Zemente;
leere Kastchen kennzeichnen seltenere Zemente.

starke Kompaktion der Sandsteine. Die ausgezihlten Porositéiiten liegen unter 3%, gegeniiber 1,2 bis
6% der gemessenen Porosititen. Die intergranularen Volumen {IGV) sind gegeniiber den initalen
Werten von 42% deutlich reduziert und erreichen maximal 32 bis 37%.

- Detritische Komponenten

Die monomineralischen Quarze erreichen in den Feinsandsteinen einen Anteil zwischen 58 und 69
Vol.%, wihrend ihr Anteil in den grobkémigen Sandsteinen bei 44 bis 49 Vol.% deutlich niedriger
liegt (Tab C11). Die Quarze diirften aufgrund ihrer variablen Lumineszenzfraben regionalmeta-
morphen und wulkanitische Liefergebicten entstammen. (ZINKERNAGEL 1978, MASSONNE
1984, SEDAT in Vorb., COWAN 1989). Die Gesteinsbruchstiickanteile, die durch polykristalline
Quarze, Chert, sedimentire Gesteinsbruchsiticke und vereinzeli Quarz-Glimmer-Gesteinsbruch-
stilcke charaktersiert sind, schwanken zwischen 26 und 42 Vol.% in den femkérnigeren Sandsteinen
und 48 bis 55 Vol% in den grobkomigen Sansteinen. Der Feldspatanteil liegt in der Bohrung F bei 1
bis maximal 5%, wihrend in der Bohrung N keine Feldspite zu beobachten sind. Muskowit ist mit
Anteilen unter 1% vertreten, wihrend detritischer Biotit nicht identifiziert wurde. Die wenigen
Glimmer sind stark verbogen und zerbrochen. Schwerminerale treten akzessorisch auf In allen
Sandsteinen konnten Apatite beobachtet werden, die einen griin lumineszierende, gerundeten Kern
aufweisen, der von hellrosalumineszierendem anthigenem Apatit tberwachsen wird (TAF. 2C).
Matrix- bzw Pseudomatrixanteile erreichen maximal 5%. Partikulidres OM tritt verbreitet auf.

Die Zusammensetzung der Sandsteine ist in Abb. 37 in einem QFG-Diagramm dargestelit. Die
Sandsteine sind als "feldspatfithrende/feldspatfreie, gesteinsbruchstiickreiche Sandsteine” zu be-
zeichnen (FUCHTBAUER 1967a).
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- Authigene Mineralphasen

Die diagenetische Entwickiung ist dhnlich komplex wie in den Westfal D-Sandsteinen. Dennoch
ergeben sich hmsichtlich der Zementarten sowohl prozentuale Verschiebungen als auch unter-
schiedliche Gefiigeanordnungen einzelner Zemente.

Authigener Quarz weist Anteile von ca. 6 bis 11% in Sandsteinproben der Bohrung F und maximal
21% m der Bohrung N (nach SEDAT in Vorb.) auf. Analog zu den Westfal-D Sandsteinen sind
mindestens zwei Quarzzementgenerationen mit unterschiedlichen Lumineszenzfarben zu unter-
scheiden. Eine frithe Generation ist rotbraun lumineszierend (TAF 2A) und tritt vorwiegend in
Form von Anwachssdumen in Erscheinung, wahrend eine olivblau bis olivgriin lumineszierende
Generation Porenraume vollig ausfiillt. Zerbrochene Komer sind ebenfalls teilweise wieder mit oliv-
griin lumineszierendem Quarzzement verheilt (TAF 2A). Im Dunnschliffbild wird deutlich (TAF
3B), dab sowohl die erste als auch die zweite Quarzzementgeneration, die durch einen Schmutzsaum
eindeutig voneinander unterschieden werden kénnen, gemeinsam von sekundiren EinschluBbahnen
durchzogen werden. Primire Flissigkeitseinschliisse treten iiberwiegend in der ersten Quarzzement-
generation auf. Der frennende Schmutzsaum wird durch OM und Fliissigkeitseinschliisse dekoriert.
Daher ist anzunehmen, daB bereits vor der Bildung des zweiten Quarzzementes eine Kohlenwasser-

stoffmigration stattgefunden hat (RIEKEN 1988).

In der Gruppe der Tonminerale dominieren Dickit und Illit; nur untergeordnet wurde etwas Chlorit
beobachtet.

Eine erste Dickitgeneration weist eine beginnende Illitisierung auf. Eine spitere Dickitphase fiillt
sekundire Losungsporen aus, die iiberwiegend von reinem Illit umschlossen werden. Die Bildung
der weiten Dickitgeneration ist offensichtlich noch nach der der zweiten Quarzzementgeneration
erfolgt (TAF. 2A), Umwandlungen zu Illit sind in dieser Generation, analog zu den Stefan- und
Westfal D-Sandsteinen nicht zu beobachten.

1llit ist nach Quarz das wichtigste Zementmineral. Die Anteile liegen zwischen 7 und 14 Vol % in
der Bohrung F und 0O bis 8% in der Bohrung N. Dabei erscheint Illit als Umwandlungsprodukt nach
Feldspat in Losungsporen und untergeordnet als Umwandlungsprodukt von Dickit (s.0). KANTO-
ROWICZ (1984 weist darauf hin, dad Iiift schon sehr frih pebiidet werden kann, sofern hohe
Alkalinititen und ein K= -UberschuB vorhanden ist. Dies wire im Falle der Feldspatlésung zu
erwarten. Die Umwandlung von Dickit zu Illit ist sicher als mesodiagenetische Reaktion zu sehen
(HOFFMANN & HOWER 1979). Unterschiedliche GroBen der Mlitkristalle deuten auf mehrere
Generationen hin, GroBie Kristalle diirfien dabei ilier als kleine Kristalle sein (LEE et al. 1989) Die
Gefiigebezichung zu authigensm Quarz ist nicht einwandfrer geklirt. In einigen Fillen ist aber
grobmaschiger Illit eindeutig nach der ersten Quarzzementgeneration gebildet worden. Die zweite
Quarzzementgeneration ist offensichtlich nach der Illitbildung anzusetzen, da dort wo der
Porenraum mut Illit verfilllt ist, lediglich rotbraun lumineszierende Anwachssdume beobachtet
werden. SEDAT (in Vorb ) hat fiir Illite in der Bohrung N K/Ar-Alter bestirnmt. Fiir die Fraktion
<0,] pum wurde ein Alter von 189,1 +62 Ma gemessen. Die groberen Fraktionen zeigen
erwartungsgemaB hohere Alter von 202,5+4,9 bis 208,3+4,5 Ma. Die zweite Quarzzementgene-
ration diirfie demnach ein jiingeres Alter als 189 Ma aufweisen. Teile des ersten Quarzzementes
kénnten daher fritheren Ursprungs sein. Mit diesen Altern ist ein moglicher zeitlicher Fixpunkt fiir
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die verschiedenen Zementationsphasen gegeben und eine moégliche zeitliche Einordnung der ermit-
telten Paliotemperaturen aus der ersten Quarzementgeneration gegeben,

Die Karbonatzemente werden durch die eisenreichen Endglieder Ankerit und Siderit reprisentiert.
Thr Gesamtanteil schwankt in beiden Bohrungen zwischen 4 und 15%. Ankerite bilden Rhomboeder
und fiillen sekundire Porenrdume aus. Mittels der Anfirbung nach DICKSON (1966) kann gezeigt
werden, daf sie Relikte eines fritheren Karbonatzementes (Fe-Dolomit, Fe-Kalzit ?) umschlieBen
oder Dolomit verdringt haben Im Kathodolumineszenzbild kénnen die dolomitischen Relikte mit
rot-orangen Lumineszenzfarben von den nichtluminezierenden Ankeriten abgegrenzt werden. Die
Bildung der Ankerite fand nach der ersten Quarzauthigenese statt. Eine genauer zeitliche Einord-
nung der Illitauthigenese ist nicht méglich Zu welchem Zeitpunkt die iditeren Dolomite gebildet
wurden, kann nicht rekonstruiert werden.

Abgerundete, rhomboedrische Siderite sind als spite Bildung zu sehen und werden von der zweiten
Quarzzementgeneration und von Dickit und Illitzementen itberwachsen (TAF. 2A und TAF. 3B).

Diagenetischer Apatit ist in einer Reihe von Proben zu beobachten Er ist im Kathodolumi-
neszenzbild rosa und iberwichst gerundete detritische Apatitkorner, die durch eine grimtiche Lumi-
neszenz charakterisiert sind, Untergeordnet treten idiomorphe Pyrite auf, die als spétdiagenetische
Phase interpretiert werden.

Die Abfolge der einzelnen Zementgenerationen ist im Detail nicht zu kliren. Das in Abb. 40 vor-
gestellte Schema ist daher nur als grobe Niherung zu betrachten. Besonders wichtig erscheint hier
die partiell sehr intensive Quarzzementation, die offensichtlich nach der Illitbildung stattgefunden
hat und demnach spéter als ca. 189 Millionen Jahre erfolgte. Die Entstehung dieser Zemente steht,
wie oben fiir das Westfal D bereits diskutiert wurde, wahrscheinlich im Zusammenhang mit der
Platznahme der Intrusivkorper vor etwa 100 bis 80 Millionen Jahre. Ebenso ist die Bildung der
zweiten Dickitgeneration eindeutig nach der Illitauthigenese erfolgt.

Pyrit

Siderit {mikrokrist.)
Siderit (Rhomb.)
Kaolinit (vermiform)
Dickit

Hiit

Chlorit

Fe-Kalzit
Fe-Dolomit/Ankerit
Quarz

frah spat
relative Zeit -

Abb.40: Relative Diageneseabfolge in den Westfal-C Sandsteinen der Bohri)’ngen Nund F
(schematisch). Ausgefilfite Késichen stehen fur haufiger auftretende Zemente;
leere Kastchen kennzeichnen seltenere Zemente.
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7. Geologisch-mineralogische Untersuchungen zur Abschitzung von Paldotemperaturen

Es war das Ziel dieser Arbeit, verschiedene Methoden der Paliotemperaturbestimmung als Kali-
brationsparameter fiir die numerische Simulation von Temperaturgeschichten zu nutzen. Zu diesem
Zweck wurden verschiedene Paldotemperaturindikatoren untersucht. Das Hauptaugenmerk galt der
Analyse von Flissigkeitseinschliissen, Apatitspaltspurenaltern (AFTA), Sauerstoffisotopenverhélt-
nissen und untergeordnet der Bestimmung der Nlitkristallinitit.

7.1 Untersuchungen an Flisssigkeitseinschliissen

Wahrend der Diagenese in Sedimentgesteinen kann die vorhandene fluide Phase in einem authigen
gebildeten Mineral eingeschlossen und ginstigenfalls in Form von Flissigkeitseinschliissen iiber-
liefert werden. Mittels dieser Fliissigkeitseinschliisse ist es, moglich dic Bildungstemperaturen der
einschlieBenden Mineralphasen zu bestimmen und Aussagen zur Formationswasserentwicklung
sowie zur Migration von Kohlenwasserstoffen zu treffen (ROEDDER 1984, MCLIMANS 1987,
BURRUSS 1987). Die Paldotemperaturbestimmung stand im Mittelpunkt der Untersuchungen.

7.1.1 Theoretische Grundlagen zur Messung und Interpretation der FliissigkeitseinschluBldaten

In der vorliegenden Arbeit wurden zur Analyse der Flissigkeitseinschliisse die Mikrothermometrie,
die Fourier-Transformations Infrarotspektroskopie (FTIR) und die Fluoreszenzmikroskopie ange-

wendet.

Die Mikrothermometrie stellt hier die wesentliche Methode zur Erfassung des Fluid-Inventars dar.
Die detaillierte Beschreibung der Methode und die Beschreibung der Vorgehensweise wihrend des
Messenvorgangs befindet sich im Anhang D.

Die mikrothermometrische Analyse der Fliissigkeitseinschliisse kann AufschluB iber die Zusam-
mensetzung, die minimalen Bildungstemperaturen und die Dichte der EinschluBfiillungen liefern.
Um die aus der Mikrothermometrie emmiticlien Daten der einzelnen Fliissigkeitseinschliisse sinnvoil
als Paldogeothermometer anwenden zu kénnen, miissen prinzipiell die vier folgenden Annahmen
erfiillt sein (ROEDDER & BODNAR 1980):

1)  Eine homogene fluide Phase (1-Phasenfeld) muB eingeschlossen werden.

2) Es dirfen keine Volumen- oder Zusammensetzungsinderungen nach der
Einschlufibildung erfolgt sein.

3)  Der Bildungsdruck muf} bekannt sein.

4)  Zur Interpretation miissen auBerdem Zeitpunkt und der Mechanismus der
EinschluBbildung bekannt sein.

Von grundlegender Bedeutung ist die Kenntnis der PVT-Eigenschaften des betrachteten Fluid-
Systems. Da die Porenfluide in Sedimentbecken sehr komplexe Gemische aus organischen und anor-
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ganischen (wésserigen) Komponenten darstellen, sind die PVT-Daten fiir viele Systeme allerdings
nur anndherungsweise bekannt. Dieses Problem wird eingehend von BURRUSS (1987) diskutiert.
Femner miissen, um die relative zeitliche Emnordnung der ermittelten Palidotemperaturen festzulegen,
detaillierte petrographische Untersuchungen durchgefiihrt werden (s.Kap 6)

Weiterhin erschweren Verinderungen des Volumens ("Stretching” oder "Dekrepitation”) und der
Zusammensetzung ("leakage™) im AnschluB an die Emschiufbildung die Interpretation der gewon-
nenen Fluideinschiufidaten (ROEDDER 1984). Reiquilibrierungsprozesse erméglichen aber in
giinstigen Féllen die Bestimmung von maximalen Paldotemperaturen (BODNAR & BETHKE 1984,
BURRUSS 1987, LUNDEGAARD 1989).

Die detaillierten theoretischen Grundlagen zur FlassigkeitseinschluBanalytik und die Methoden zur
Interpretation der gewomnnen Daten sind den Publikationen von HOLLISTER & CRAWFORD
(1981), ROEDDER (1984) und SHEPHERD ¢t al. (1985) im Detail zu entnehmen FEine gute
Ubersicht zur Anwendung der Flissigkeitseinschliisse als Palidogeothermometer und Paldobarometer

in Gesteinen geben BURRUSS (1987) und MULLIS (1987)

Mit der Mikrothermometric werden dic charakteristischen Phaseniiberginge in den EinschluB-
fiilllungen wihrend des Aufheizens von Temperaturen von unter -100CC auf ca. 250°C erfait. Die
Phaseniiberginge, dic in dieser Arbeit zur Charkaterisierung der EinschluBfiillungen und zur Tem-

peraturbestimmung herangezogen wurden sind die

1) Eutektische Temperatur - To(°C)

Die eutektische (Schmelz-) Temperatur indiziert das erste Schmelzen emnes Festkorpers (Eis) und
somit das erste Aufireten ciner flissigen, meist wasserigen Phase (CRAWFORD 1981). Die
Eutekttemperatur liefert qualitative Hinweise auf die Kationenzusammensetzung der meist chlori-
dischen Losungen (CI7). Die dominierenden Kationen sind Na™, K¥, CaZt und Mg2+. In Ein-
schliissen unter Sum ist die Bestimmung der Eutekttemperatur in der Regel unmdglich. Bestimmung
zwischen ca. -70°C und -20°C.

2) Schmelztemperaturen - T, (°C)

Als Schmelztemperatur wird der vollstindige Phaseniibergang von der festen (s - solid) in die fliis-
sige (1 - liquid) Phase ciner Komponente bezeichnet. Hier werden insbesondere das letzte Schmelzen
des Eises in Salzlosungen (T, (°C)) oder das Hydrohalitschmelzen (T, HH(PC)) beobachtet. Die
Kombination der Eisschmelz- und Hydrohalitschmelztemperaturen erméglicht bet Kenntnis des
Fluidsystems eine Aussage zum Grad der Salinitit (CRAWFORD 1981), der in den meisten Fillen
in NaCl-dquiv. angegeben wird (nach ROEDDER 1962) Bestimmung zwischen ca.-40°C und 0°C

3) Dissoziation von Clathraten Tyclath (°C).

Die Dissoziation von Clathraten (Ticlath (°C) kann Hinweise auf die in den Salzlésungen
enthaltenen nichtionaren Komponenten geben. Eine eindeutige Unterscheidung zwischen verschic-
denen Komponenten (z.B. CO, oder CHy) ist aber nicht immer méglich, da z.B. auch die Salinitat
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der Fluidlésungen eine Verschiebung der Dissoziationstemperatur der Clathrate bewirken kann. In
dieser Arbeit Bestimmung zwischen ca. 0°C und +15°C.

4) Homogenisierungstemperaturen - Tpom(®C)

Der Ubergang eines zweiphasigen Systems in den einphasigen fliissigen (L+V -> L) oder gas- bzw.
dampfformigen (L+V -> V ) Zustand wird als Homogenisierung bezeichnet. Homogenisierung am
kritischen Punkt (P,Ty,) fithrt zum kntischen Zustand. Die Homogenisierungstemperatur ent-
spricht der minimalen Bildungstemperatur der Flussigkeitseinschliisse, sofern keine Reaquilibrier-
ung stattgefunden hat. Bestimmung hier zwischen ca. 45°C (KW-haltige Einschliisse und 200°C fiir
wasserige Einschliisse Methaneinschliisse zwischen -80°C und ca. -85°C

Die Phaseniiberginge sind in Einschliissen unter 5-8 pm schwierig zu beobachten. Es wurden in
dieser Arbeit daher nur Daten fiir Einschliisse beriicksichtigt, die diese GroBe aberschreiten und

somit relativ zuverlissige Daten liefern.

Neben der mikrothermometrischen Analyse zur Paliotemperatur- und Druckbestimmung war es
notwendig, die EinschiuBinhaite der Kohlenwasserstoffeinschiiisse niher zu bestimmen, um zumin-
dest ctwas iiber die relative Lage der Isochoren in diesen Systemen aussagen zu kénnen. Zu diesem
Zweck wurden die Fourier-Transformations Infrarotspektroskopie (FTIR) und Fluoreszenz-
mikroskopie zur Analyse von Kohlenwasserstoffeinschliissen verwendet. Fluoreszenzspektren er-
mdglichen die qualitative Unterscheidung von Kohlenwasserstoffgemischen (HAGEMANN &
HOLLERBACH 1986, VLIEX 1987).

Im folgenden Abschnitt werden kurz einige fiir die Temperaturbestimmung wichtige Grundlagen
diskutiert.

- Grundlagen der Paliothermometric und Paldobarometrie
a)  Paldotemperaturbestimmung an intakten, wisserigen Einschliissen - Druckkorrektur

Die Homogenisierungstemperatur wisseriger zweiphasiger (I+v) Einschliisse reprasentiert, im Falle
des Einschliefens einer homogenen fluiden Phase, die minimaie Bildungstemperatur. Die tatsdch-
liche Bildungstemperatur der Einschliisse kann muttels einer Druckkorrektur emmittelt werden. Die
Druckkorektur erfordert dic Kenntnis des wiahrend des EinschlieBens herrschenden Drucks. In Abb.
41 ist eine PT-Projektion der PVT-Daten fiir eine wiisserige Losung von 10% CaCly (Daten nach
ZHANG & FRANTZ 1987) dargestellt.

Die Isochore fiir einen Einschluf dieser Zusammensetzung mit ciner Homogenisierungstemperatur
von 100°C ist in Abb. 41 als gestrichelte Linie dargestelit. Der Einschlub kénnte an jedem PT-Paar
auf dieser Isochore gebildet worden sein. Wenn aber, wie in diesem Beispiel ein Bildungsdruck von
z.B. 500 bar angegeben werden kann, dann ist es moglich die Bildungstemperatur anzugeben, die im
hier gewahlten Beispiel 125°C betrégt.
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Abb.41; Beispiel fiir die Druckkorrektur eines wasserigen Einschlusses mit einer Horno-
genisierungstemperatur von 100°C. Bei einem angenommenen Bildungsdruck von
500 bar ergibt sich eine Bildungstemperatur von 125°C. (Isochore nach ZHANG

und FRANTZ (1987) far 2-molale CaCl2-Lésung).

Die Ableitung des Drucks, z.B. aus der Tenfenlage der Probe, ist jedoch ein Problem, da sowohl
hydrostatische Druckverhiltnisse als anch intermediire Drucke zwischen hydrostatischem und litho-
statischem Druck in Sedimentbecken withrend der diagenetischen Entwicklung vorherschen kénnen
(z.B. BIJRLYKKE 1983). Zudem ist der Zeitpunkt der EinschluBbildung nur selten eindeutig zu
ermitteln.

Die Druckkorrektur birgt zudem erhebliche Probleme, da z.B. die PVT-Daten fiir die entsprechende
fluide Phase verfigbar sein miissen. In Abb. 42 sind mehrere Isochoren fiir einen Einschlu8 mit
einer Homogenisierungstemperatur von 100°C fiir verschiedene Fluid-Systeme nach verschiedenen
Autoren dargestellt. Es wird deutlich, daB die Isochoren nach POTTER & BROWN (1978) und
nach BROWN & LAMB (1989) fiir das NaCl-H»0-Sys-tem sehr unterschiedliche Steigungen auf-
weisen, die bei Durchfiihrung der Druck-Korrek-tur zu vollig unterschiedlichen Bildungstempe-
raturen fithren. Da die EinschluBzusammensetzungen sicher durch zweiwertige Kationen dominiert
sind, werden in dieser Arbeit die Isochoren nach ZHANG & FRANTZ {1978) fir CaCly - Losun-
gen verwendet. Die Steigungen dieser Isochoren stimmen relativ gut mit den Dater fiir Isochoren im
System HyO-NaCl (10 Gew.%) nach HILBERT (1979) und BROWN & LAMB (1989) tiberein.
Da die Steigungen selbst fiir héhere Salzgehalte nur geringfiigig abweichen, erscheint die Verwen-
dung der Isochoren nach ZHANG & FRANTZ (1978) gerechtfertigt. Ein weiterer entscheidender
Punkt bei der Druck-Korrektur ist die Beriicksichtigung von zusitzlichen nichtionaren Komponen-
ten wie z.B. Methan im Fluid. Mehrere Autoren (z.B. HAAS 1978, PRICE 1979) konnten zeigen,
daB ein geringer Anteil von Methan im Wasser in Abhangigkeit vor der Salinitdt 1oslich ist. In
diesem Fall ist das System HpO-Salz-CHy zu betrachten. Die Siedepunktskurve und damit auch die
entsprechenden Isochoren sind in diesem System im Vergleich zum System Hy0-Salz deutlich zu
hoéheren Driicken verschoben.
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Abb.42: Vergleich verschiedener experimentell ermittelter PVT-Daten far die Systeme
mit 10 Gew.% NaCI-H20 und 10 Gew.% CaCl2-H20 nach verschiedenen Auto-

ren (Diskussion siehe Text).

Zudem ergibt sich eine etwas flachere Steigung der Isochoren bei unterschiedlichen CHy-Gehalten.
Diese Problematik wird bei HANOR (1980), MULLIS (1987) und BURLEY et. al (1989)
eingehend diskutiert. In jedem Fall koexistieren bei Methanséttigung eine methanreiche und eine
wasserreiche Phase miteinander, und die Bildungstemperatur entspricht in diesemn Fall der
Homogenisierungstemperatur der Einschliisse, Liegt keine Methansittigung vor, wird eine
Druckkorektur sehr schwierig, da dann fiir die gegebene Zusammensetzung dic PVT-Daten
vorliegen miissen, um eine akkurate Druckkorrektur vorzunehmen.,

Aus der oben gefithrten Diskussion kann gefolgert werden, daB die Frage ob cine Druckkorrekiur in
Flissigkeitseinschliissen in Sedimentbecken angebracht wird oder nicht, in erster Linie davon
abhiingt, ob der Nachweis der Sattigung von Methan bei der EinschluBbildung méglich ist.

In den vorliegenden Proben konnten nur in einigen Einschliissen in Fe-Dolomiten der Rotliegend-
Sandsteine der Bohrung A und in einer Anhydritkluft der Bohmung F (E28919) eine zusétzliche Gas-
komponente anhand der Clathrate sicher nachgewiesen werden. In den Fliissigkeitseinschlissen in
Quarzzementen lieB sich weder Methan sicher in den Einschliissen nachweisen, noch wurden z.B.
koexistierende Methaneinschlitsse in Quarzzementen beobachtet. Daher wurde in diesen Ein-
schliissen eine Druckkorrektur durchgefithrt.

Da in der vorliegenden Arbeit aber relativ steile Isochoren fiir die Druckkorrektur verwendet
werden, ist die Diskrepanz zwischen Homogenisierungstemperatur und tatsichlicher Bildungs-
temperatur des EinschluBes ohnehin geringer.




160

b)  Palidotemperaturbestimmung mittels redquilibrierter wasseriger Einschlisse

Einschliisse kénnen nach dem EinschlieBen Verinderungen erfahren, die ecinen Einflu auf die
Fluidzusammensetzung haben und als "leakage" bezeichnet werden (ROEDDER 1984). Andere
Einschliisse weisen deutliche Volumenverinderungen auf, die allgemein auf "Dekrepitations"- oder
"Stretching"- Vorgiange zuriickgefiihrt werden (BODNAR & BETHKE 1984). Hier soll kurz auf
die Prozesse, die beim sog. "Stretching” (plastisches Verhalten) bzw. der "Dekrepitation” (bruch-
haftes Verhalten) von Bedeutung sind, eingegangen werden. Die Bedeutung fiir die Temperaturbe-
stimmung in Sedimentbecken wird kurz diskutiert.

Generell wird dic nichtelastische Deformation der EinschluBwand als Reaktion auf erhdhte interne
Drucke bei erhohten Temperaturen als "Stretching" bezeichnet (BODNAR & BETHKE 1984).
Dieser Vorgang verlauft ohne Verlust des EinschluBinhaltes und fithrt zu einer Volumenzunahme
und damit zu einer betrichtlichen Zunahme der Homogenisierungstemperatur. Dekrepitation bezei-
chnet das bruchhafte Verhalten von Einschliissen als Reaktion auf interne Uberdrucke.

In Abb. 43 sind zur Veranschaulichung der Vorginge die verschiedenen hypothetischen
Entwicklungspfade fiir einen EinschluB dargestellt, der bei 100°C und ca. 250 bar (Punkt A) einge-
schlossen und dessen EinschluBinhalt aus einer Salzlosung und etwas gelGstem Methan besteht.

1) Dekrepitation

Die Einschlufifilllung (Punkt A - EinschluBbildung) entwickelt sich bei Temperatur- und Druck-
zunahme entsprechend dem Versenkungspfad (30°C/100 bar) zum Punkt B entlang der Isochore I1.
Dort wird ein interner Uberdruck von ca. 400 bar erreicht. Der differentielle Stress fiihrt zur Dekre-
pitation des EinschluBes und Redquilibrierung im Punkt C (125°C) auf der Isochore 12. Die Homo-
genisierungstemperatur dieses EinschluBes wird bei ca. 1209C liegen (Punkt D) und somit nahezu
die maximale Temperatur wiedergeben.

2) Stretching

Es ist anch denkbar, daB der EinschiuB einem gewissen internen Uberdruck standhilt (B') und sich
dann parallel zum Versenkungspfad bis zum Punkt C' (bis 120°C) auf der Isochore I1' entwickelt,
indem er sich sukzessive dehnt (Abb. 54). In diesem Fall wiirde die Homogenisierungstemperatur
bei ca. 1109C (D") liegen. Bei Dekrepitation im Punkt C' wiirde der EinschiuB ebenfalls im Punkt C
redquilibrieren und eine Homogenisierungstemperatur von 120°C erreichen (Punkt D).

Fiir Einschliisse im reinen System HpO-Salz ist die Diskrepanz zwischen Homogenisierungs-
temperatur und "Aquilibrierungstemperatur" entsprechend griBer. In jedem Fall indizieren die
erhohten Homogenisierungstemperaturen anch in diesem System nicht die Bildungstemperaturen
von Flissigkeiteinschliissen und somit der Wirtsminerale, sondern sie entsprechen eher der maximal
erreichten Temperatur.
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Abb.43: Schematische Darstellung der Auswirkungen von "Stretching-" oder Dekrepitations-
vorgangen auf die Homogenisierungstemperatur eines Flissigkeitseinschlusses
im Systern Wasser-Salz-Methan, der im Punkt A eingeschiossen wurde und sich ent-
fang eines Gradienten von 30°C{100 bar emwickelt. Diskussion siehe Text.

Es wird deutlich, daB Einschliisse, die in relativ frithgebildeten Zementen eingeschlossen sind, bei
Temperaturzunahme, zu den nelin P/T-Bedingungen redquilibrieren und daher fiir Diagenesestudien
(Bestimmung von Zementabfolgen) nicht mehr geeignet sind. Diese Einschliisse konnen aber als
Maximalthermometer Anwendung finden, wie es von BODNAR & BETHKE (1984), BURRUSS
(1987,1989) und PREZBINDOWSKI & TAPP (1991) vorgeschlagen wird.

BODNAR & BETHKE (1984) und ULRICH & BODNAR (1989) konnten zeigen, daB der interne
Uberdruck, der erforderlich ist, um einen Kristall zu dehnen, stark von den rheologischen Eigen-
schaften des Wirtskristalls, von der EinschluBform und im besonderem MaBe von der EinschiuB-
grofe abhingt. Das Verhalten der cinzelnen Minerale wird besonders von deren ReiBfestigkeit
("tensile strength"), von der Anzah| der Gleitsysteme im Kristall und dem "crifical resolved shear
stress" bestimimt, der iiberschritten werden muB, um die entsprechende Gleitsysteme zu aktivieren.
Generell gilt, da Quarz das mit Abstand stabilste Mineral ist, wahrend in der Reihenfolge Karbo-
nate (Kalzit und Dolomit), Sulfate (Anhydrit und Baryt) sowie Salze und z.B Fluorit dic Empfind-
lichkeit gegeniiber interner Uberdriicke drastisch zunimmt (ROEDDER 1984).

Ebenso spielen die PVT-Eigenschaften der eingeschlossenen fluiden Phasen eine groBe Rolle. In
Salzlésungen entwickeln sich vollig andere Uberdrucke als in Kohlenwasserstoff- oder Gasein-

schliissen.
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Da groBe Einschliisse grundsitzlich sensitiver auf interne Uberdrucke reagieren als kleine Ein-
schlisse (MCLIMANS 1987, BURRUSS 1987) ist eine gute Korrelation zwischen zunehmender
GroBe und zunehmender Homogenisierungstemperatur immer als Indiz fiir eine erfolgte Redqui-
librierung zu werten. In Diagrammen, welche die Abbingigkeit der Homogenisicrungstemperaturen
von den GriBen darsiellen, 148t sich erkennen, ob eine Redquilibrierung stattgefunden hat. Die
groBten Einschliisse geben einen Hinweis auf die maximal erreichten Temperaturen. Zudem kénnen
unregelmiiBige EinschluBformen als Indiz fiir eine erfolgte Redguilibrierung gewertet werden. Kleine
primire Einschhiisse kénnen aber moglicherweise immer noch die tatsichliche Bildungstemperatur
des Wirtsminerals wiedergeben, wenn die Maximaltemperatur einen kritischen Wert nicht iiber-
schritten hat (BURRUSS 1987).

Dieses Konzept wurde in der vorliegenden Arbeit ebenfalls verfolgt, weil Einschliisse in Anhydrit-
Kliiften besonders giinstig fiir diesen Ansatz erschienen.

¢) Kogenetische wisserige und Kohienwasserstoffeinschliisse

Die Ermittiung von Paldotemperaturen anhand von Kohlenwasserstoffeinschliissen ist aufgrund der
Komplexitit der darin enthaltenen Gemische und der sehr unterschiedlichen PVT-Daten erheblich
erschwert. Die groBere Kompressibilitit der Kohlenwasserstoffgemische ist zudem die Ursache fiir
den deutlich flacheren Verlauf der Isochoren als in wisserigen Einschliissen. Die Lage der Isochoren
hingt dabei von der Zusammensetzung der Kohlenwasserstoffe ab (NARR & BURRUSS 1984,
BODNAR 1990). Grundsitzlich gilt, daB} unreife Kohlenwasserstoffgemische mit vielen langket-
tigen Kohlenwasserstoffmolekiilen bzw. hohen Dichten (niedrige API-Gravity) steilere Isochoren
aufweisen als Kondensate mit niedrigeren Dichten (hohe API-Gravity).

Je gasreicher dic EinschluBfiillung, um so flacher diirfle der Verlauf der Isochoren anzusetzen sein
(BODNAR 1990). Bei genauer Kenntnis der Zusammensetzung kdnnen mittels einer modifizierten
Zustandsgleichung, z.B. der PENG-ROBINSON-Zustandsgieichung, die PVT-Daten fiir Kohlen-
wasserstoffgemische berechnet werden (PENG & ROBINSON 1976).

Mittels dieser Fiuideinschiiisse ist es unter der Annahme, dad die Kohienwassersioife und dic
Salzlosungen als nichtmischbare Fluide nebenemander vorlagen und separat eingschlossen wurden
(kogenetische Bildung) moglich, die Bildungstemperaturen und den Bildungsdruck herzuleiten
{(NARR & BURRUSS 1984, ROEDDER 1984, BODNAR 1990), da sie sich entlang definierter
Isochoren fur die Systeme entwickeln. Der Schnittpunkt der Isochoren ergibt dann, bei Kenntnis der
Zusammensetzung der fluiden Phasen, die PT-Bedingungen bei der EinschluBbildung wieder. Nach
MCLIMANS (1987) besteht zwischen Salzlosungen und Kohlenwasserstoffen im sedimentiren
Environment nur eine geringe Mischbarkeit zwischen den Systemen.

Neben diesen verschiedenen Anwendungsmaglichkeiten konnen aber auch reine Methansinschliisse
zur Paldodruckbestimmung herangezogen werden, da die PVT-Daten fiir dieses System gut bekannt
sind (ZAGORUCHENKO & ZHURAVLEV 1969). Bei Kenntnis des Bildungstemperaturbereiches
ist eine Eingrenzung der Bildungsdrucke gut méglich.
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7.1 2 Vorkommen von Fliissigkeitseinschliissen

MeBbare Fliissigkeitseinschliisse finden sich in allen vier Bohrungen im Detritus der Sandsteine und
in diagenetisch gebildeten Mineralen. Den letzteren gilt im Rahmen dieser Arbeit das Hauptaugen-
merk Die "ererbten", detritischen Einschliisse finden in der weiteren Diskussion keine Beriicksich-
tigung, da sic keine Aussagen zur diagenetischen Entwicklung des Gesteins erlauben. Sie kénnen
aber durchaus Hinweise zur Herkunft des Mineraldetritus geben (FRANK 1990).

Die wahrend der Diagenese gebildeten Einschliisse befinden sich iiberwiegend in authigenem Quarz,
Kalzit und Anhydrit. Ferner wurden einzelne Einschliisse in Fe-Dolomiten analysiert. Insbesondere
Kluftmineralisationen und grobkérnige Sandsteine sind fiir mikrothermometrische Untersuchungen
besonders geeignet, da die authigenen Mineralphasen dort relativ grof ausgebildet sind.

Insgesamt wurden ca. 40 Proben untersucht. Nur 20 Proben weisen geniigende groBe Einschliisse
auf (>5pm). Etwa 350 Einschliisse, deren Daten als zuverlissig angesehen werden, konnten

mikrothermometrisch erfalit werden.

-Bohrung A und B

In den relativ feinkomigen Gesteinen, wie den Westfal B- Sandsteinen der Bohrung A und B lieBen
sich nur in einer Probe wenige meBbare Einschliisse beobachten. Fiir diese beiden Bohrungen liegen
zahlreiche FliissigkeitseinschluBdaten nur fiirr die Quarzanwachssiume sowie Fe-Dolomite der
Rotliegendsandsteine vor. Da gerade die grobk&migeren Sandsteine schiecht zementiert sind, ist das
Auftreten geeigneter Zemente in diesen Proben ebenfalls beschriankt. Kluftmineralisationen wurden

im Kernmaterial nicht vorgefunden.

- Bohrung Fund N

Das Probenmaterial in den Bohrungen F und N ermdglichte FlissigkeitsenschluBmessungen in
einzelnen mittel- bis grobkornigen Sandsteinen des Stefan, Westfal D und Westfal C. Besonders in
den m der Kathodolumineszenz rotbraun erscheinenden Quarzanwachssidumen sind primére Fliissig-
keitseinschlitse zu finden. Olivgriin bis blau lumineszierende Quarzzemente, die den weitaus gréfiten
Anteil ausmachen, weisen einyelne mefbare primire Einschliisse auf (vgl. SEDAT in Vorb.). Ein-
schliisse, die wiederverheilte Mikrofrakturen dekorieren, treten in detritischem und authigenem
Quarz auf und durchziehen sowohl rotbraun als auch olivgriin und blau lumineszierenden Quarz-
zement (TAF. 3B). Zusitzlich wurden eine Reihe von Anhydritkliiften aus dem Zechstein und
Westfal C/D und eine Kalzitkluft aus dem Westfal D beprobt, die stark mit Fliissigkeitseinschliissen
durchsetzt sind. Diese Einschliisse eignen sich gut fiir die Palidothermometrie.

7.1.3 Form, GréBe und Anordnung der Fliissigkeitseinschliisse

- Form und Grofie

Der uberwiegende Teil der Einschiiisse in authigenem Quarz ist linglich-oval oder erscheint
kreisrund. Zackige Einschliisse treten nur untergeordnet auf. Die gleichmiBigen Oberflachen kénnen
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als Indiz fur intakte, nicht dekrepitierte Einschliisse angesehen werden. Der maximale Durchmesser
der Einschliisse liegt hiufig zwischen 5 und 15 um, in Ausnahmefillen erreicht er 30 um,

In den Karbonaten und Anhydriten weisen die Einschliisse meist rechteckige bis ovale Formen auf
und zeichnen haufig die Kristallstruktur der Wirtsminerale nach. Viele grofere Einschliisse zeigen
an den Ecken kleine Risse oder sind durch unregelméBige Formen charakterisiert, was als Hinweis
auf eine erfolgte Dekrepitation oder "Stretching” gewertet werden muB (TAF, 3A). Der maximale
Durchmesser dieser Einschliisse varitert zwischen 4 und 110pum.

Abb.44 a-c: Schematische Darstellung der Anordnung der beobachteten
Flassigkeitseinschiasse.
a) primare Flassigkeitseinschlisse in Quarzzement (QZ)
b) sekundére Fliissigkeitseinschliisse auf verheilten
intergranularen Frakturen (QD - Quarzdetritus, QZ - Quarzzement)
c) primére Flissigkeitseinschiisse in Anhydrit (Anh) oder FE-Dolomiten.

Uberwiegende Form der Flassigkeitseinschidsse in Quarz

@ Uberwiegende Form der Flassigkeitseinschiisse in Anhydrit

- Anordnung

Zwei Grundtypen der EinschiuBanordnung werden entsprechend der Klassifikation von ROEDDER
(1984) unterschieden. Primire Einschliisse werden wihrend des Wachstums der Zemente oder
Klufifiillungen eingeschlossen. Der iberwiegende Teil der Einschliisse innerhalb der Quarzzemente
(Abb. 44a) ist diesem EinschluBtyp zuzuordnen. Zu dieser Einschiufgruppe werden alle Einschliisse
in den Quarzzementen gerechnet, die einzeln oder in isolierten Gruppen innerhalb des Zementes
vorliegen. Als primire Einschliisse werden hier auch Einschliisse in Anhydritzementen von Kliiften
bezeichnet, die entlang von unterschiedlichen Wachstumszonen angeordnet sind (Abb. 44 c)

Sekundire Einschlitsse liegen in planarer Konfiguration ("trails” nach SWANENBERG 1980) oft
auf verheilten Mikrofrakturen. Charakteristisch fiir diese Einschliisse ist, daB sie auf Bahnen
angeordnet sind, die z.B sowohl detritische Quarzkémer als auch Quarzzemente durchziehen (TAF.
3B). In Kluftanhydrit erstrecken sich die Mikrofrakturen hiufig iiber mehrere Anhydritkristalle.
Diese Anordnung ist besonders fiir sekundire Kohlenwasserstoffeinschliisse zu beobachten (TAF.
3D). Einschliisse dieser Anordnung ermoglichen keine Aussagen zu Bildungsbedingungen der
authigenen Mineralphasen. Bei genauer Betrachtung der Gefligebezichungen geben sie aber Hin-
weise zur Paldotemperaturentwicklung.

s
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7.1.4 Zusammensetzung der EinschluBfiillungen

In diesem Abschnift werden die Zusammensetzungen der einzelnen FEinschluBgencrationen
vorgestellt. Aufgrund der unterschiedlichen Wirtsgesteine erscheint es sinnvoll, die Daten fiir die
Bohrungen A und B und die Bohrungen N und F getrennt zu betrachten. Die Daten fur die einzelnen
EinschluBgenerationen sind in Tab. C8 im Anhang ausfithrlich dargestellt.

Die Zusammensetzung der EmnschluBfiiilungen wird aus der Eutekitemperatur und der Eisschmelz-
temperatur bestimmt.

Bet Raumtemperatur erscheint der groBte Teil der Emschliisse zweiphasig (L+V). Einzelne Ein-
schluBgenerationen weisen dreiphasige EinschluBfillungen auf (L+V+S). Wenige Gaseinschlisse
sind bei Raumtemperatur einphasig (V). Generell sind folgende EinschiuBfiillungen zu beobachten:

System Bohrung
a)  HpO-Salz (+Gas) ABNF
b)  Kohlenwasserstoffe F
¢) CHy F

Auf welche Wirtsminerale und stratigraphische Einheiten das Vorkommen der einzelnen Fluid-
Systeme in den Bohrungen beschriinkt ist, geht aus Tab. 5 hervor.

] Stratigraphie Porenraumzemente Khftfillungen
Quarz Fe-Dolomit Kalzit Anhydrit/Baryt
A JRotliegend H>0-Salz H20-8alz+ (CH4) - -
B Rstiiegend HyG-Saiz - - -
§ Westfal B HyO-Salz - - .

F {Zechstem - - - H20-Salz+ (CH4)

Zechstem - - - BC

Stefan HyO-Salz |- - CH4

Westfal D/C HyO-Salz | HO-Salz H,0-8alz | H20-Salz+ (CH4)
N {Stefan HyO-Salz |- - H20-Salz+ (CH4)

Tab.5: Qualitative Verteilung der cinzelnen Fluidsysteme in verschiedenen Wirtsmineralen
und stratigraphischen Einheiten der einzelnen Bohrungen.

Aus experimentell bestimmien eutektischen Temperaturen verschiedener Chloridlosungen - in
MULLIS 1987 sind Eutckttemperaturen fiir eine Reihe von Systemen aufgelistet - ergeben sich z.B.
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fisr HyO-NaCl-CaCly-MgCl>-Losungen nach LUZHAYA & VERESHCHETINA (1946) Eutekt-
temperaturen von ca. -57°C, wihrend eine stirkere Beteiligung von Magnesium und anderen
Kationen zu einer weiteren Emiedrigung des Eutektikums fihrt (MULLIS 1987). Reine CaZt-
Lasungen weisen Eutektika bei 49,8°C auf (CRAWFORD 1981).

Die Losungen diirfien daher Ca2*-dominiert sein. Andere Kationen wie Mg2+ und Fe2* sind sicher
untergeordnet vertreten. Inwieweit z.B. Sulfate, Hydrogenkarbonate und Karbonate an der
Lésungszusammensetzung beteiligt sind, kann nicht angegeben werden. Die Anteile sollten jedoch
aufgrund der geringeren Loslichkeit dieser Anionen gegeniiber Chloriden vergleichsweise gering semn
(s. SCHAFER & LAX 1962).

Genauere Angaben zu den Kationen in den EmschluBlosungen kénnen anhand  der
mikrothermometrisch ermittelten Daten nicht gemacht werden. Hierzu waren andere destruktive
Methoden, wie die ICP-AES notwendig, um den EinschiuBinhalt direkt zu analysieren (BANKS et
al. 1991).

Die Eisschmelziemperaturen (Ty,) der EinschluBlosungen erreichen Werte zwischen -19° und -
339C. Grundsatzlich sind die Werte fiir die Quarzanwachssiume etwas héher, als Werte fiir die
Einschliisse in Karbonatzementen (Abb. 45). Innerhalb der Gruppe der primiren Einschliisse in
Quarzzementen ist eine gewisse Variabilitiit zu beobachten. In Probe E 26414 sind z B, primire
Einschliissse mit niedrigeren mittleren Eisschmelztemperaturen von -21,2°C von Einschliissen
gleicher Anordnung mit einer mittleren Eisschmelztemperatur (Tyy,) von -27,49C zu unterscheiden.
Einschliisse auf "trails" weisen eine stirkere Variation von Ty, auf

Flassigkeitseinschliisse in einzelnen Dolomitzementen dieser Proben zeichnen sich durch einen
Bereich fiir Ty, zwischen -26,89 und -31,9°C aus.

Da Ty, in fast allen Einschlissen teilweise deutlich niedriger liegt als das Eutektikum des reinen
NaCi-Systems (-20,8°C nach POTTER & BROWN (1978), -21,29C nach HALL et al. 1988),
scheint eine Angabe der Salinititen in NaCl-Aquivalenten nicht sinnvoll.

Ebenso ist cine Angabe von CaCly-NaCl-aquiv. wie sic von CRAWFORD (1981) und MULLIS
(1987) nach den Daten von YANATIEVA (1946} vorgenommen wird, nicht sinnvoll, da die hier
vorliegenden Eutekttemperaturen teilweise deutlich niedriger -529C (Eutekttemperatur fiir das Sys-
tem NaCi-CaCly-H,O) hiegen.

Neben diesen Phaseniibergingen wurde in 2 groBeren Einschliissen in Dolomitzementen, bei +7,60C
und +9,89C die Dissoziation einer weiteren Phase im Grenzbereich zwischen der Gasphase und der
flitssigen Phase detektiert, die als Gashydrat oder Clathrat angesprochen werden kann. In den klei-
neren Einschliissen wurde dieser Phaseniibergang nicht festgestellt. Clathrate sind eisdhnliche Struk-
turen bestehend aus Wasser und einer weiteren volatilen Komponente (BURRUSS 1981). Das Vor-
handensein der Clathrate indiziert somit eindeutig die Anwesenheit einer weiteren nichtionaren Kom-
ponente in diesen Einschliissen. Moglicherweise handelt es sich um Methan oder Kohlendioxid
(BURRUSS 1981). Eine Spezifizierung der Gaskomponenten ist nur mittels RAMAN-Spekiros-
kopie méglich.

In den oberkarbonischen Gesteinen der Bohrung B wurden nur fir die Probe E 26396 Meiwerte
ermittelt. Niedrige Eutekitemperaturen bis -75°C und Schmelztemperaturen im Mittel bei -27,30C
(Tab. 8C) indizieren fiir priméiire Einschliisse in dieser Probe hochsalinare Losungen mit einer
komplexen Zusammensetzung.




167

-90 —
# QZP
-80 - ® QZS
QAP
-70 % DOL
Q' -60
o
= .50 -
- )
-30 -
-20 T T T T T T T
-40 -35 =30 -25 -20 -15 -10 ~b 0

Tn(C)
Abb.45: Te/Tm-Diagramm far primare (QZP) und sekunddére (QZS) Fliissigkeitseinschliasse
in Quarzzementen, in Fe-Dolomitzementsn (DOL) und detritischen Quarzkérnern
(QAP) in Rotliegend-Sandsteinen der Bohrungen A und B.

Um eine Unterscheidung zwischen detritisch ererbten und diagenetisch gebildeten Einschliisse zu
erreichen, wurden einige Daten fiir Einschliisse im Mineraldetritns mikrothermometrisch analysiert
{Abb. 45). Sie zeichnen sich durch erheblich geringere Salinititen und moglicherweise Na-domi-
nierte Losungen aus (Eutekttemperaturen nahe dem Eutektikum im System NaCl-t0) und sind so
leicht von den wihrend der Sandsteindiagenese eingeschlossenen fluiden Phasen zu unterscheiden.
Die hohen Salinititen der in den authigenen Quarzen und Dolomitn analysierten Einschliisse der
Rotliegendsandsteine deuten auf eine relativ spate diagenetische Bildung hin, wobei unterschiedliche
Salinitdten Verinderungen der Losungen wiahrend der Diagenese anzeigen. Einfliisse meteorischer
Wiisser sind mit Sicherheit auszuschlieBen. Moglicherweise verursacht die Mischung von Forma-
tionswiissern aus dem Rotiiegenden und dem Zechsteinsalinar die hohen Salinititen der an der
Diagenese beteiligten fluiden Phasen (RIEKEN 1983).

- Bohning Fund N

D Authigene Porenraumzemente (Quarzzemente)

Die Eutekttemperaturen sind in Abhingigkeit von den Schmelztemperaturen fiir die primiren und
sckundiren Einschliissen in Quarzementen der Oberkarbonsandsteine in Abb. 46 dargestellt,
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Abb.46: Te/Tm-Diagramm fuer primére (QZP) und sekundére (QZS) Flassigkeitseinschiisse
in Quarzementen der oberkarbonischen Sandsteine der Bohrungen F und N.

Alle EinschluBlésungen sind durch niedrige Eutekttemperaturen zwischen <549 und -719C charak-
terisiert und sind daher sicher durch zweiwertige Kationen wie Ca2+,Mg2™* und Fe2* dominiert.

Die Eutekttemperatur fiir cinen EinschiuB in einem Ankeritzement weicht nicht wesentlich von
diesen Werten ab (Tab. C8).

Die Eisschmclztcmperaturen in den primiren Einschliissen weisen etwas héhere Werte zwischen -
13,80 und -17,4°C gegeniiber -18,8° bis -24°C in sekundiren Einschliissen auf. In den groBeren
priméren Einschliissen kann das Hydrohalitschmelzen (Ty,HH) zwischen -29,30 und -37,5°C beob-
achtet werden. In cinzelnen sekundiren EinschiuBgenerationen wurden Festkdrper beobachtet, die
jedoch keine Veranderungen im gesamten Mefbereich zwischen -180° und +4000C erkennen lassen.
Inwieweit es sich hier um aus der Losung prazipitierte Tochterkristalle handelt, bleibt unklar.
Moglicherweise ist ¢in Schmelzen der Festkorper aus kinetischen Griinden behindert. Gegen einge-
schleppte Fremdkristalle spricht das emnheitliche Auftreten der Festk&rper.

Die Salinititen der sekundiren Einschliisse sind nicht genau ermittelbar. Firr Schmelztemperaturen
iiber dem Eutekiikum des Systems NaCl-HO ergeben sich Salinititen von 15 bis > 23,3 Gew%.
NaCl-dqgiv.. In jedem Fall liegen auch hier ausgesprochen hochsalinare EinschluBlésungen vor.
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. Kluftmineralisationen

a) HyO-Salz (+CHy)

Die Einschliisse im System HpO-Salz in den Kluftanhydriten und Kalziten kénnen in zwei Gruppen
unterteilt werden, wie aus dem Tg/Tp- Diagramm in Abb. 47 hervorgeht. Danach unterscheiden
sich die Kliifte im Zechstein eindeutig von Kliften im Oberkarbon.

-75
An - Zechstein =
-70 | m An - Oberkarbon = =
65 2 Kz- Oberkarbon
__ 60 -
8 55
(g
-50 -
45 - ot G
-40 -
-35 T ; I I ;
-5 -10 -15 -20 -25 -30

Tn(C)

Abb.47: Te/Tm-Diagramm fur Einschlisse in Kiuftanhydriten oder Anhydritzementen (AN)
und Kluftkarbonaten (Kz) aus dem Zechstein und Oberkarbon der Bohrungen F und N.

al) Zechsiem

Primére Einschliisse mit Werten zwischen -41°C und -49°C fiir T, sind ausschlieBlich in den Kluft-
zementen des Zechsteins (E 28915 - E 28919) anzufreffen. Diese To-Werte liegen zwischen dem
Eutektikum des reinen Hy0-CaCly-Systems von -49,8°C (SCHAFER & LAX 1962) und des reinen
H,0-NaCl-Systems (5.0.). Die Zusammensetzung der EinschluBlosungen scheinen Ca2*-dominiert,
wobei der Anteil an Na™ im Vergleich zu den Losungen aus dem Rotliegenden (Bohrungen A und
B) und dem Oberkarbon (Bohirung F und N) héher liegen diirfite. Zudem sind méglicherweise An-
teile an Mg2* im Fluid vorhanden. Das eutektische Schmelzen erfolgt im System HyO-MgCly bei -
33,6°C (SCHAFER & LAX 1962).

Diese Annahmen gelten wiederum mur fiir chloridische Losungen. Da das Wirtsmineral in diesem
Fall Anhydrit ist, ist eine Beteiligung von SO42~ sicher gegeben. Nack Daten von SCHAFER &
LAX (1962) liegt z.B. das Eutektikum von Nap$0y4 bei ~1,2°C. Bei groBeren Mengen an Sulfat in
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den wisserigen EinschluBlésungen, wire daher eine Aussage beziiglich der Kationen nicht mehr
moglich

In vielen Einschliissen sind Festkérper zu beobachten, die hiufig eine rundliche Gestalt aufweisen.
Da dic Festkorper bis 400°C keine Verinderungen zeigen, kann es sich hier einerseits um
eingeschieppte Fremdkristalle handeln, die nicht im Gleichgewicht mit der Lésung stehen (ROED-
DER 1984). Dagegen spricht das einheitliche Erscheinungsbild der Festkorper.

Elementarer Schwefel, wie er in einigen Einschliissen im &stlichen Niedersichsichen Becken beob-
achtet werden konnte (RIEKEN 1988), ist auszuschlicBen, da dieser bereits bei 119°C schmelzen

miifite.

Die Schmelztemperaturen fiir Eis liegen in den Einschlissen der Proben E 28915, E 28916 und E
28919 zwischen -9,8° und -14,80C. Die daraus resultierenden Salinititen nehmen Werte zwischen

14 bis 19 Gew% NaCl-dquiv. ein.

In der Probe E 28919, dic nahe der Karbonoberfliche liegt, wird in allen priméren Einschliissen die
Dissoziation des Clathrates (Tpclath.) bei +1 bis +8,4°C beobachtet. Demnach kénnen Methan
oder eventuell Kohlendioxid in den EinschiuBlosungen vorhanden sein. Ein systematischer Zusam-
menhang zwischen der Dissoziationstemperatur der Clathrate und der Salinitit ist nicht gegeben

(CRAWFORD 1981).

a2) Oberkarbon

Jeweils emne Kluft wurde aus dem Oberkarbon der Bohrungen F und N beprobt. Beide Kliifte waren
primar mit Anhydrit gefiillt, der anschliefend teilweise durch Kalzit (Bohrung F) oder Ankerit
(Bohrung N) verdringt wurde (TAF 2D). Die Verdringung fand sehr wahrscheinlich wihrend der
hydrothermalen Uberprigung dieser Gesteine im Zuge des Aufstiegs des Bramscher Massifs statt
(STADLER 1971). Bemerkenswert ist auch, daB diese Kliifte nur maximal 300 m unterhalb der

Zechstenbasis liegen.

=TI das ssimedene Fimoablin -
Dic EinschluBfiillungen in den priméren Einschlissen der reliktischen Anhydrite beider Bohrungen

zeichnen sich durch Eutekttemperaturen zwischen -54°C und -61°C aus. Die beobachteten Eutekt-
temperaturen entsprechen den Temperaturen aus den Quarzanwachssdumen im Nebengestein. Sie
indizieren Lsungen mit einem hohen Anteil an zweiwertigen Kationen. Ebenso sind die¢ Eisschmelz-
temperaturen der Einschlisse fiir beide Xliifte nahezu identisch und schwanken zwischen -21,6 und
-25,80C. Aus diesen Temperaturen konnen keine Salinititen bestimmt werden, da das Eutektikum
von NaCl-Lésungen unterschritten ist und das Hydrohalitschmelzen nicht beobachtet werden kann,
Aus der Ahnlichkeit der Zusammensetzungen der Flissigkeitseinschliisse in den reliktischen Anhy-
driten der Kliifte und der Quarzanwachsidume der begleitenden Sandsteine ist ein gemeisames Fluid-
reservoir fiir diese Losungen anzunchmen. Sollte das S042' im Anhydrit aus dem Zechstein stam-
men, was aufgrund von §34S-Werte in einer Kiuft aus dem Stefan angenommen werden kann, dann
miifite zumindest eine teilweise Anpassung des Zechsteinfluids an die oberkarbonischen Lésungen
erfolgt sein. Die Zechsteinlosungen selbst sind durch niedrigerer Eutekttemperaiuren gekennzeich-
net, wie weiter oben bereits gezeigt werden konnte. Die hohen Salinitéten in den oberkarbonischen
Sandsteinen sind somit wahrscheinlich nur im geringem MaBe auf den deszendenten Fluidtrahisport
von Reliktlosungen aus dem Zechsteinsalinar zuriickzufiithren. Diagenetische Reaktionen diirften zu
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emer Anreicherung zweiwertiger Kationen in den oberkarbonischen Wiassern gefithrt haben. Ahn-
liche Hinweise findet RIEKEN (1988) im ostlichen Teil des Niedersidchsischen Beckens. Nihere
Aussagen zur Herkunft der Losungen kénnten nur chemische Analysen der Einschlufinhalte sowie
Isotopenanalysen liefern.

In der Probe E 28925 (Kiuft - Bohrung F) zeigen einige primére Einschliisse im verdringenden
Kluftkalzit (TAF. 2D) deutlich erniedrigte Eutekttemperaturen bei -70°C (Abb.47). Die Zusammen-
setzung der EinschluBlosungen in den Kalziten ist daher wahrscheinlich noch komplexer als in den
Anhydriten. Die Schmelztemperaturen weichen nur unwesentlich von denen der Anhydrite ab und
indizieren ebenfalls sehr hohe Salinititen.

b) Kohlenwasserstoffeinschliisse

Kohlenwaserstoffeinschliisse werden ausschlieflich in der Klufiprobe E 28916 beobachtet Die
Einschliisse wurden mittels Fluoreszenzmikroskopie und FTIR analysiert, um die EinschluBinhalte

niher zu charakterisieren.
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Abb.48: Infrarotspekirum (Transmissionsspekitrum) von Kiuftanfydrit mit Kohlenwasserstoff-
einschiissen in der Probe E 28916 aus dem Zechstein der Bohrung F. Deutlich
ausgepragt sind die CH-"Stretching“-Banden, wéhrend die "Bending'- Banden im
Bereich zwischen den Wellenzahien 1500 und 1300 cri ' von den SOf'-Banden des
Anhydrits dberdeckt werden.

Anhand der FTIR-Spektren kann zwar sicher auf hoéhere Kohlenwasserstoffe beinhaltende
EinschluBiosungen geschlossen werden, was durch die deutlich ausgepragten CH-Stretching Banden
im Bereich zwischen 3000 cm! und 2800 cm™l in Abb. 48 belegt werden kann. Eine genauere
Bestimmung der Kettenldngen der Kohlenwasserstoffe nach der Methode von PIRONON &
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BARRES (1990), die anhand synthetischer Fliissigkeitseinschliisse in Sylvit entwickelt wurde, war
nicht moglich, da es zur Uberlagerung einzelner Banden des Anhydrits und der "CH-Bending
Banden" der Kohlenwasserstoffe im Bereich der Wellenzahlen zwischen 1300 und 1500 cm-1
kommt. Signifikante Unterschiede zwischen verschiedenen EinschluBgenerationen konnten mit dieser
Methode ebenfalls nicht ermittelt werden.

Daber wurden zusdtzlich Fluoreszenzspektren aufgenommen, wie sie normalwerweise zur Reife-

abschatzung an partikulirem OM, wie z B. Alginite und Sporinite verwendet werden (TEICH-
MULLER & OTTENJANN 1977).

100 -
1 E 28916
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Abb.49: Fluoreszenzspektren primarer und sekundarer Kohlenwasserstoffeinschlisse im
Kiuftanhydrit der Probe E 28916 aus dem Zechstein der Bohrung F. Dargestelit
sind die spektralen Quotienten (Q) und die Intensitat der maximaien Wellen-
fange ( )\, max ) der beiden EinschiluBgenerationen.

Einschlitsse mit einer Kohlenwasserstoffullung, die sicher als primir identifiziert werden konnten
(TAF. 3C), zeigen gelblichgriine Fluoreszenzfarben. Apyqy liegt bei 550 nm; Q bei 0,54 (Abb. 49).
EinschluBlésungen, die eindeutig auf verheilten Mikrofrakturen liegen (TAF. 3D), fluoreszieren
schwach weilich-blaulich und weisen Apy,,.~Werte von ca. 510 nm und einen Q-Wert von 0,21 auf
(Abb. 49). Nach HAGEMAAN & HOLLERBACH (1986) und VLIEX (1987) ist es méglich
anhand der Q- und Apa-Werte qualitative Aussagen zur Kohlenwasserstoffzusammensetzung zu
treffen. Grundsétzlich konnten diese Autoren zeigen, daB bel niedrigeren Q- und Ay, ,,~Werten, die
Anteile an n-Alkanen héher liegen. Demnach ist der Anteil der n-Alkane in den sekundiren Ein-
schliissen héher als in den primédren Einschliissen. Weitere qualitative Aussagen beziiglich der
Zusammensetzung der Kohlenwasserstoffe geben die Fluoreszenzfarben. Blau-weife Fluoreszenz-
farben zeigen niedrigere Dichten an, wihrend die gelblich-griinen Farben auf hohere Dichten der
Einschliisse hinweisen (BODNAR 1990). Nach MCLIMANS {1987) indizieren weille bis blauliche
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Farben eine héhere Reife der Kohlenwasserstoffgemische, was in Einklang mit den niedrigeren
Dichten steht. Ferner spricht nach MCLIMANS (1987) die weiB-blauliche Farbe zudem cher fiir
eine Gas-Kondensatzusammensetzung der sekundéren Kohlenwasserstoffeinschliisse (hcheres GOR
- gas oil ratic), wihrend die gelblich-griinen Einschliisse héhermolekulare Kohlenwasserstoffe be-
inhalten. Insgesamt deutet sich an, daB die sekundiren Kohlenwasserstoffeinschliisse moglicher-
weise eine reifere, spiter migrierte, aus iiberwiegend kurzkettigeren Kohlenwasserstoffen bestehende
fluide Phase, enthalten. Die Inhalte der priméiren Kohlenwasserstoffeinschliisse sind dagegen durch
lingerkettige Kohlenwasserstoffgemische charakterisiert.

Aus diesen Uberlegungen lassen sich relative Aussage zur Lage der Isochoren im PT-Diagramm
machen, da fiir durch kurzkettige Kohlenwasserstoffe gekennzeichnete Losungen, generell ein
flacherer Verlauf der Isochoren vorliegt. Fiar Losungen mit hoheren Anteilen an hohermoiekularen
Kohlenwasserstoffen (niedrige API-Garvity), liegen die Isochoren dhnlich steil, wie im reinen
System Wasser (BODNAR 1990). Insofern wurde fiir die blaulich-fluoreszierenden EinschiuB-
losungen ein flacherer Verlauf der Isochorer angenommen, der denen far reines Methan niher-
kommt. Die gelblich fluoreszierenden Ldsungen sind demnach durch steilere Isochoren gekenn-
zeichnet. Aufgrund der Fluoreszenzeigenschafiten, wurden fiir die gelblich-griinlich fluoreszierenden
Kohlenwasserstoffe die gleichen PVT-Daten verwendet, wie sice NARR & BURRUSS (1984) fiir
Einschliisse gleicher Fluoreszenz publiziert haben.

Eine exaktere Bestimmung der Lage der Isochoren im PT-Diagramm kann nicht vorgenommen
werden. Daher miissen die anhand dieser Einschliisse bestimmten Paldodriicke und -Temperaturen

als GréBenordnungen betrachtet werden.
¢) Methan

Insgesamt 8 Methancinschliisse wurden in Anhydritzementen und einer Mikrokluft der Probe E
28921 der Bohrung F mikrothermometrisch analysiert. Sic sind aufgrund ihrer Formen, welche die
Kristallstruktur des Anhydrits nachzeichnen und aufgrund ihrer Anordnung wahrscheinlich als

P U

priméir beziiglich der Anhydritgenese zu bezeichnen. Die Zusammensetznng dieser Einschiiisse kann

nur aus der Homogenisierungstemperatur hergeleitet werden.

Alle Einschliisse zeigen sehr einheitliche Homogenisierungstemperaturen bei ca. -83,5° bis -84°C.
Bei der Homogenisierung wird zundichst die Phasengrenze zwischen Fliissigkeit und Gas schr
undeutlich und anschlieBend verschwindet die flissige Phase sehr rasch in der Gasphase (I+v -> v).
Dieses Verhalten indiziert, daB die EinschluBfiillungen nahezu am kritischen Punkt des Methan-~
Systems liegen sollten, der fiir reines Methan bei -82,69C und 45,9 bar liegt. An den Emschlu8-
winden kondensierte, héhermolekulare Kohlenwasserstoffe konnen nicht ausgeschlossen werden.
Die Sublimation von Festkorpern, wie si¢ u.a. GUILHAMOU et al. (1981), STOCKHERT (1982)
oder MULLIS (1987) bcschreiben, wurden nicht beobachtet. COy scheint somit im Fluid nicht
vorhanden zu sein. No als beteiligte Komponente kann nicht ausgeschlossen werden, diirfie aber
ebenfalls nur untergeordnet auftreten. Gasanalysen ans dem benachbarten Reservoir ergeben ca.
92% Methan, 1,2% CoHg bis C4Hjp und 5,7% Stickstoff sowie untergeordnet COp (1%). In
Anichnung an die Reservoiranalysen ist die Zusammensetzung der EinschluBfilllungen sicher als
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relativ reines Methan zu betrachten. Diese Einschliisse kénnen somit zur Paliobarometrie verwendet
werden (Kap. 7.1.6).

7.1.5 Homogenisierungstemperaturen

- Bohrungen A und B

Die Homogenisierungstemperaturen der Einschliisse sind in einem Histogramm m Abb. 50
dargestellt. In den authigenen Quarzzementen schwanken die Temperaturen zwischen 95¢ und
1259C (s. Tab. C8). Dabei sind zwei Maxima im Bereich zwischen 95 und 100°C und zwischen
1100 und 120°C ausgepréigt. Die niedrigeren Homogenisierungstemperaturen sind nur in priméren
Einschlussen der weniger tief versenkten Proben E 26414 (Bohrung A) und E 26379 (Bohrung B)
zu beobachten. Prinzipiell nchmen einzelne genetische Einheiten einen sehr engen Wertebereich ein,
so daB z.B. "necking down"-Effekte (ROEDDER 1984) auszuschlieBen sind. Die Formen der
Einschliisse deuten ebenfalls nicht auf Dekrepitationsvorginge hin, so dafl diese Temperaturen die
minimalen Bildungstemperaturen der Quarzanwachssiume reflektieren. Die Verteilung der Homo-
genisierungstemperaturen deutet auf verschiedene Quarzzementgenerationen hin, wie es anhand der
Eutekt- und Eisschmelztemperaturen bereits vermutet werden konnte.
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Abb.50: Verteilung der Homogenisierungstemperaturen (Thomj) von priméren (QZP) und se-
kunddren (QZS) Flassigkeitseinschiissen in Quarzzement sowie FE-Dolomitzement
{Dol) des Rotliegenden der Bohrungen A und B.

In Abb. 50 sind zudem Werte fiir sekundire Einschliisse dargestellt. Diese zeigen Homogenisie-

rungstemperaturen zwischen 1149 bis 1220C fiir die Probe E 26414 (Bohrung A). Diese Tem-

peraturen erscheinen geringfiigig hoher als die der primiren Einschliisse,
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Einschlisse im Quarzdetritus kénnen anhand der Homogenisierungstemperaturen, die meist zwi-
schen 140°C und 200°C liegen, von denen in Quarzzementen gut unterschieden werden.

Die Homogenisierungstemperaturen der Einschliisse in den Dolomitzementen weisen eine breitere
Streuung auf, ohne daB ein Maximum ausgeprigt ist. Die Einzelwerte schwanken zwischen 106°
und 1339°C (Abb. 50). Obwohl geringe Variationen in den Salinititen zu beobachten sind, kann
nicht von unterschiediichen Zementgenerationen ausgegangen werden. In der Kathodenluminiszenz
zeigen alle Dolomitzemente mit Fliassigkeitseinschliissen sehr einheitliche Lumineszenzfarben (TAF.
1A).

- Bohrung F und N
I) Porenraumzements

Die Homogenisierungstemperaturen von primdren Einschliissen in Quarzanwachssiumen der
Bohrungen F und N sind in einem Histogramm in Abb. 51 dargestellt. Die primiiren Einschliisse
weisen Homogenisierungstemperaturen zwischen 98° und 140°C auf. Das Maximum liegt bei 1200
bis 1300C. Die héheren Homogenisierungstemperaturen werden in den tiefer versenkten Sandsteinen
der Proben E 28949 und E 28959 angetroffen.
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Abb.51: Verteilung der Homogenisierungstemperaturen (Thom) von priméren (QZP)
Flidssigkeitseinschiissen in oberkarbonischen Sandsteinen der Bohrungen i- und N

In der Abb. 52 sind die Homogenisierungstemperaturen von sekundiren Einschliissen auf verheilten
Mikrofrakturen in den Bohrungen F und N in ¢inem Histogram abgebildet. Die Werte reichen von
120° bis 182°C. In Abhangigkeit von der Teufe nehmen die Homogenisierungstemperaturen im
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Mittel zu und erreichen ihr Maximum in der Bohrung F bei maximal 168°C in der Probe E 28949
bei 3215 m. Die sckundiren Einschliisse der Probe E 27600 aus der Bohrung N zeigen im Mittel
bereits Homogenisierungstemperaturen von 172°C in einer heutigen Teufe von ca. 2100 m.
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Abb.52: Verteilung der Homogenisierungstemperaturen von sekundaren (QZS) Flissigkeits-
einschlissen aus oberkarbonischen Sandsteinen der Bohrungen F und N.

II) Kluftmineralisationen
a) Wisserige Einschiiisse

In den Kluftmineralisationen ist der Streubereich der Homogenisierangstemperaturen der wisserigen
Einschliisse erheblich (Abb. 53). Die Vericilungsmuster weisen kein ausgepragtes Maximum auf.
AufFillig ist, daB der Streubereich fiir die Proben in der Bohrung F von 90° bis 140°C in der Probe
E 28916 auf 110 bis 173°C in der Probe E 28925 zunimmt. Eine sehr ungewdhnliche Verteilung ist
in der Probe E 27601 zu beobachten. Fiir diese Probe liegen die Homogenisierungstemperaturen der
Einschliisse iiber ein Intervall von 90°C verteilt. Da die Salinititen innerhalb jeder Probe fur die
einzelnen EmschluBgruppen sehr einheitlich sind, kann die breite Verteilung der Homogenisierungs-
temperaturen nicht auf unterschiedliche EinschluB generationen zuriickgeftihrt werden. Mogliche
"Stretching" oder "Leakage"-Effeckte (ROEDDER 1984) im Labor werden ausgeschlossen, wenn
nach dreimaligem Messen die Homogenisierungstemperatur keine Erhohung von mehr als 1°C

zegte.
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Abb.53: Verteilung der Homogenisierungstemperaturen (Thorn) von priméren Flassigkeits-
einschiassen in Kiuftanhydriten aus dem Zechstein und Oberkarbon der Bohrungen
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b) Kohienwasserstoffeinschliisse

Die Homogenisierungstemperaturen der primdren und sekundiren Kohlenwasserstoffeinschliisse
liegen zwischen 60 bis 850C. Zwei zu differenzierende Maximz dsuten sich in den Mittelwerien von
680C und 77°C an. Die sekundiren Kohlenwasserstoffeinschliisse zeichnen sich dagegen durch
einen Mittelwert von ca. 87°C aus, wobei die maximalen Werte bei 95°C gemessen werden.
(Abb.54). Bemerkenswert sind Einschliisse, die Homogenisierungstemperaturen unterhalb von 50°C
aufwiesen. Die Ursache fiir diese niedrigen Temperaturen kann nicht geklart werden. Unterschiede
in der Fluoreszenz dieser Einschifisse wurden nicht beobachtet, so daf eine unterschiedliche Zusam-
mensetzung dieser Einschliisse sicher nicht in Betracht gezogen werden kann,
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Abb.54: Verteilung der Homogenisierungstemperaturen von primaren (ANPHC) und sekun-
daren (ANSHC) Kohlenwasserstoffeinschiissen im Kiuftanhydrit der Zechstein-
probe E 28916 der Bohrung F.

7.1.6 Anwendung der Fliissigkeitseinschliisse als Paldogeothermometer und Barometer.

Nachfolgend werden die Paldotemperaturen, die anhand der Homogensierungstemperaturen ermittelt
wurden (s.a. Ausfithrungen in Kap. 7.1.1), fir die cinzelnen Flassigkeitseinschlulgencrationen der
Bohrungen diskutiert. Ebenso wird fiir einige Einschliisse versuchsweise eine Paliodruckbestim-

mung durchgefihrt.
- Bohrung A

a) Quarzzemente

Als Beispiele fiir die Bestimmung der Bildungstemperaturen ist in Abb. 55 die Druckkorrektur fiir
primire Flissigkeitseinschliisse in Quarzanwachssdumen im Rotliegend-Sandstein der Probe E
26428 dargestellt. Fiir die Druckkorrektur wurden Mittelwerte der Homogenisierungstemperaturen
fiir die einzelnen genetischen Einheiten berechnet (Tab.C8), der fir die Probe E 26428 etwa 1189C
betrigt. Zur Korrektur wurden hydrostatische Druckverhiltnisse angenommen, da in den teilweise
hochportsen und gute Permeabilititen aufweisenden Rotliegend-Sandsteinen selten mit Uberdruck-
verhilinissen zu rechnen ist und auch die Versenkung in den letzten 20 Millionen Jahren relativ
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fangsam erfolgt) ist. Die numerische Simulation der Druckverhiltnisse bestitigt diese Annahme.
Zudem wurde kein Methan beriicksichtigt.

Desweiteren wurde vorausgesetzt, daBl die Bildung der Quarzzemente erst mit dem Jura einsetzie, da
erst zu diesem Zeitpunkt die Versenkungstiefe der Rotliegend-Sandsteine zur Quarzementbildung
ausreicht und, wie in Kapitel 6 kurz diskutiert, wahrscheinlich ein Teil des Quarzzementes bereits
zu dieser Zeit gebildet wurde. Die Versenkung der Rotliegendsandsteine der ausgewihlten Sand-
steinprobe lag im Jura zwischen 2000 und 2500 m, was hydrostatischen Drucken von ca. 200
(Pmin) bis 250 bar (Pmax) entspricht (Abb. 55). Unter Annahme dieser Druckverhiitnisse ergeben
sich Bildungstemperaturem von ca. 130 bis 135°C. Eine Versteilung eines hypothetischen geo-
thermischen Gradienten auf maximal 45°C/km wiirde daraus resultieren.
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Abb.55: Druckkorrektur fiir primdre Einschlisse in Quarzzementen von Rotliegend-Sand-
steinen mit einer mittleren Homogenisisrungstemperatur von 118°C (E 26428).
Pmax (Jura) und Pmin (Jura) bezeichnen die angenommenen Bildungsdrucke im
Falle der EinschiuBbildung im Jura, Pmax (Tertidr) far das Tertiar.

Im Falle der Bildung der Einschliisse im Tertidir und Quartir wiren maximale Drucke bis 400 bar
zu erwarten, die der maximalen heutigen Versenkungstiefe von 4000 m fiir die Rotliegend-Sansteine
entsprechen. Die Quarzauthigenese wire dann bis maximal ca. 1409C zi erwarten (Abb.55).
Betrachtet man die Streuung der Einzelwerte,so ist mit einem Mindestfehler von +5°C fiir diese
Temperaturangaben zu rechnen.
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b) Fe-Dolomit

Die Fe-Dolomite sind nach petrographischem Befund zumindest vor der Bildung eines Teils der
authigenen Quarze entstanden. Dies kann auch aus den im Mittel geringfligig niedrigeren Homogeni-
sierungstemperaturen der kleinen Einschliisse hergeleitet werden.

Wie bereits oben bemerkt wurde, konnten in einigen Einschliissen Clathrate beobachtet werden. Die
Beteiligung von einer nichtionaren Komponete an der EinschluBfiillung mubB deshalb angenommen
werden. Da bei der Anwesenheit z. B. von Methan die Siedepunktskurve im zu betrachtenden
System HpO-Salz + CH4 zu héheren Drucken verschoben ist (HANOR 1980, BURLEY et al.
1989), sind die Homogenisierungstemperaturen in Amniherung als Bildungsternperaturen zu be-
trachten. Demnach wiren die Homogenisierungstemperaturen von 1089 - 1339C auch als die Bild-
ungstemperaturen fiir die Fe-Dolomite anzuschen.

Fiir die Proben E 26427 und E 26428 scheint die breite Verteilung der Homogenisierungstem-

peraturen der Einschliisse in den Dolomiten ungewShnlich, zumal alle Einschliisse sehr dhnliche
Salinititen aufweisen und somit einer Generation zugeordnet werden kdnnen.
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Abb.56: Abhangigkeit der Homogenisierungstemperatur von der GréBe (umy) fir Flassig-
keitseinschidsse in Fe-Dolomit-Zementen der Rotliegend- Sandsteinproben
E 26427 und E 26428 der Bohrung A. Der gr6Bte EinschiuB mit einer Homogeni-
sierungstemperatur von 133°C dirfte in elwa die maximal erreichte Temperatur

far diese Gesteine kennzeichnen.

Die offensichtlich teilweise nach den FE-Dolomiten authigen gebildeten Quarze zeigen zudem
hohere Bildungstemperaturen von maximal 140°C. Vergleicht man diese Temperaturen mit den
Homogenisierungstemperaturen in den kleinen Einschliisse in den Fe-Dolomiten von 106 bis 1089C,
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ergibt sich, daB die Temperatur wihrend der Versenkung nach der Karbonatbildung nochmals um
maximal 30°C angestiegen ist. Dabei haben die kleinen Einschliisse sicher internen Uberducken von

ca. 800 bar standgehalien.

In Abb. 56 sind die Homogenisierungstemperaturen fiir Einschliisse in den Fe-Dolomiten der Proben
E 26427 und E 26428 in Abhingigkeit von der Grofie dargestellt. Es deutet sich eine Zunahme der
Homogenisierungstemperaturen mit der GréBe der Einschliisse an. Obwohl die Datendichte nicht
sehr hoch ist, kann daraus geschlossen werden, daB die Fe-Dolomite bei niedrigeren Temperaturen
als die Quarzemente gebildet wurden und anschiicBend durch Temperaturerh6hung die groBeren
Einschliisse zumindest teilweise refquilibriert sind. Der groBte Einschlul zeigt eine Homogenisie-
rungstemperatur von 133°C. Nimmt man an, daB die Temperaturen noch ein wenig nach der Re-
dquilibrierung angestiegen sind, ohne ein emeutes "Stretchen" im EinschluB zu bewirken, dann kann
eine maximale Temperatur von ca. 140°C fiir diesen Teufenbereich der Bohrung A wihrend der
Versenkungsgeschichte angenommen werden.

- Bohrung B

Die geringe Datendichte in der Bokrung B erschwert cine cindeutige Temperaturbestimmung,
Zudem ist die geologische Geschichte aufgrund des vorhandenen Salzstockes wesentlich komplexer.
Aus den Simulationsliufen konnten bei Annahme verschiedenster Randbedingungen nie signifikante
Uberdriicke berechnet werden, so daB von éiberwiegend hydrostatischen Druckbedingungen auszu-
gehen ist.

Setzt man auch fiir diese Bohrung voraus, daBl die EinschluB- bzw. Zementbildung fiir die
oberkarbonischen Gesteine frithestens im Jura eingesetzt hat, dann muB ein Mindestdruck von 150
bar angenommen werden. Fiir die heutige Maximalteufe liegt der Druck bei ca. 330 bar. Daraus er-
geben sich fiir die mittlere Homogenisierungstemperatur der primiren Fliissigkeitseinschliisse maxi-
male Bildungstemperaturen von ca. 108 bis 1169C (£5°C), bzw. 115 bis 125°C. Diese Tempera-
turen liegen etwa in dem Bereich der flacheren Rotliegendproben der Bohrung A. Fiir die Einschliis-
se in den oberkarbonischen Gesteinen errechnen sich aus einer mittleren Homogenisierungstem-
peratur von ca. 120°C bei maximalem Drucken von 360 bar, Bildungstemperaturen von maximal
130 bis 140°C. Es kann keine Kontroile beziiglich der Maximaltemperaturen in dieser Bohrung
anhand von redquilibrierten Einschliissen in z.B. Dolomitzementen vorgenommen werden. Analog
zur Bohrung A werden dic anhand der Quarzemente ermittelten Temperaturen als Maximaltempera-
turen angenommen.

- Bohrung F

In der Bohrung F ergeben sich mehrere Méglichkeiten Paliotemperaturen zu bestimmen. Neben den
priméren und sekundiren wisserigen Einschliissen in Quarzzementen aus den Sandsteinen des
Oberkarbons, ermoglichen auch die primiren wisserigen Einschliisse in den Klufifiillungen des
Zechsteins und des Oberkarbons die Abschitzung maximaler Paliotemperaturen. Zusitzlich erian-
ben die Kohlenwasserstoffeinschliisse grobe Temperaturabschitzungen, wihrend die Methanein-
schliisse Hinweise zu den Druckverhélinissen hiefern.
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a) Quarzzemente

Die Bestimmung der Bildungstemperatur der primiren Einschhisse in den Quarzanwachssiumen
ermoglicht die Abschatzung einer Mindestiemperatur. Problematisch ist die Annahme ecines
Druckes, da der Zeitpunkt der Bildung der Zemente nicht ganz kiar ist. Aus petrographischen
Befunden deutet sich eine Bildung dieser Zemente bereits im Jura an.

Am Beispiel der Probe E 28949 sollen die méglichen Bildungstemperaturen abgeschétzt werden.
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Abb.57: Druckkorrekiur far sekundére FlassigkeitseinschiuBgenerationen in zwei Pro-
ben der Bohrung F mit mittleren Homogenisierungstemperaturen von 135°C (E 28921)
und 168°C (E28545). Die miglichen Bildungsternperaturen (gepunkiste Flachen -
Temperaturachse) bei einer zusatziichen Versenkung von 1000 und 1500 m und den
entsprechenden angenommenen hydrostatischen Drucken (gepunktete Kasten -
Druckachse) sowie bei Anwesenheit von Methan (Siedepunktkurve des Systems
Wasser-Salz-CH,) sind eingezeichnet.

Unter Annahme einer Bildung der primiren Einschliisse in einer Teufe von 3000 bis maximal 4500
m ergibt sich ein Druckintervall von ca. 200 bis 450 bar. Bei cinem berechneten Mittelwert von
1239C (+5,29C, ol) fur die Homogenisierungstemperaturen der priméiren Einschliisse und unter der
Annahme, daf} die EinschiuBinhalte dem reinen System Hy0-Salz zugeordnet werden kénnen, kann
ein Bereich fiir die Bildungstemperaturen von 140 bis 150°C (£59C) abgeschiitzt werden. Fiir die
Proben E 28930 und E 28959 ergeben sich enstprechende Intervalle von ca. 124 bis 1359C und ca.
150 bis 1609C respektive. Bei Sittigung mit Methan entsprechen die Homogenisierungstempera-
turen den Bildungstemperaturen. Beriicksichtigt man alic Proben, so kann eine Temperaturzunahme
von c¢a, 130°C auf maximal etwa 155°C fiir den Jura im Teufenintervall zwischen der Probe E
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28921 und E 28959 crmttclt werden. Bei einer Teufendifferenz von ca. 1000 m zwischen diesen
Proben entspricht dies in etwa normalen Temperaturverhiltnissen,

Die sekundidren Einschliisse zeigen generell héhere Homogenisierungstemperaturen und sind auch
aufgrnd der Gefiigebezichungen in jedem Fall spéter als die primidren wiésserigen Einschliissen
gebildet worden. Die EinschluBbahnen durchziehen z. T detritische Kémer und in der Kathoden-
lumineszenz rotbraun und olivgriin bis blau lumineszierende Quarzzemente. In TAF. 3B sind
Einschliisse dieses Typs in einem Diinnschliffbild dargestellt. Deutlich wird in dieser Abbildung,
wie die EinschluBbahnen die verschiedenen Zementgenerationen durchziehen. Zudem sind Briiche
innerhaib der Altkémer ebenfalls hdufiger mit olivgrin bis blau lumineszierenden Zementen verheilt,
die mit Einschliissen dekoriert sind.

Diese Zemente {TAF 2A und 3B) sind sehr wahrscheinlich hydrothermalen Ereignissen zuzuordnen
(LEUCHS 1985, NEUSER, mdl. Mittl 1991). Daraus ist zu folgemn, dal die Genese der sekundiren
Einschliisse wahrscheinlich mit den hydrothermalen Ereignissen in Zusammenhang steht, die zeitlich
der Intrusion der Massive von Bramsche und Vlotho zugeordnet werden kénnen. Die Bruchbildung
ist moglicherweise auf die beginnende Inversion zuriickzufiihren.

Die Intrusiva diirfien ungefihr zum Zeitpunkt der maximalen Versenkung der Gesteine intrudiert
sein (BINOT et al. 1991), so daB der zu dieser Zeit herrschende Maximaldruck fir die Bildung der

Einschliisse angenommen werden kann.

Die maximale Teufe war ca. 1000 bis 1500 m hoher als die heuie angetroffene Teufenlage, was
anhand der Druckabschitzungen aus den Methaneinschliissen und Kohlenwasserstoffeinschliissen
groBenordnungsmiBig abgeleitet werden kann (s.u.). Aufgrund der sehr raschen Absenkung zu Zeit
der Unterkreide und der frithen Oberkreide traten in den oberkarbonischen Sedimenten vermutlich
leicht iiberhydrostatische Drucke auf, wie sie aus wiederholten Simulationsidufen ermittelt werden
konnten,

Die Druckkorrekturen fiir sekundire Einschliisse in den Proben E 28921 und E 28949 sind in Abb.
57 dargestellt. Entsprechend der unterschiedlichen Teufen kénnen Bildungsdrucke von 330 bis 380
bar fur die Probe E 28921 und 420 bis 470 bar in der Probe E 28949 angenommen werden. Die
Druckbereiche sind mit punktierten Kistchen in Abb. 57 auf der Druckachse gekennzeichnet.
Daraus kénnen Bildungstemperaturen von ca. 1609C fiur die Probe E 28921 berechnet werden. Bei
Anwesenheit von Methan und einer um 200 bar zu héheren Drucken verschobenen Siedepunktkurve
(Abb 57) erniedrigen sich die tatsichlichen Bildungstemperaturen auf ca. 150°C fiir diese Probe,
ohne allerdings eine Verinderung der Steigung der Isochoren bei héheren Methangehalten zu
beriicksichtigen, wie in HANCR (1980) dargestelit. In der Probe E 28949 ergeben sich Bildungst-
emperaturen von 188°C bis maximal 200°C respektive.

Die hier ermittelten Temperaturen sind, bei oben gemachten Annahmen, als Maximaltemperaturen
in den entsprechenden Teufenintervallen wihrend der Versenkungsgeschichte anzusehen.

b) Kluftmineralisationen in Bohrung F

Primire Einschliisse in den Kluftmineralisationen der Bohrung F weisen, wie oben bereits
beschrieben, eine sehr breite Verteilung der Homogenisierungstemperaturen auf, die fiir Veréin-
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derungen der EinschluBdichte nach der EinschiuBbildung sprechen. Stretching oder Dekrepitation
sind demnach fiir diese Einschliisse anzunehmen.

Folgt man dem oben beschricbenen Konzept, dann miiten auch die Einschliisse mit dem groBten
Durchmesser die héchsten Homogeniserungstemperaturen aufweisen. In Abb. 58 a bis 58 c¢ sind
daher fiir die einzelnen Kliifte dic Homogenisierungstemperaturen in Abhingigkeit von der GréoBe in
Anhydrit dargestellt. Betrachtet man die Daten fiir die Probe E 28919, dann ist generell eine
Zunahme der Homogenisierungstemperatur mit der GroBe erkennbar, Die gleiche Beobachtung ist
auch fiir die anderen Proben zu machen. In Probe E 28919 wird aber auch deutlich, daB bereits Ein-
schliisse mif einem maximalen Durchmesser von 10 bis 20um die gleiche Homogenisicrungs-
temperatur aufweisen, wie ein Einschluf mit einem Purchmesser von 46pum, Daraus kann ge-
schlossen werden, daB die Temperaturen nicht wesentlich iiber ca. 160°C gelegen haben konnen, da
sonst der grofte Einschluf, der am empfindlichsten auf interne Uberdrucke reagieren sollte, eine
héhere Homogenisierungstemperatur als die relativ kleineren Einschliisse (um ca. 20 um) aufiweisen
miiBte. Das bedeutet auch, daB bereits Einschiiisse mit einer GréBie von 20 um zu den maximalen
P/T-Bedingungen redquilibriert sind. Die gleiche Beobachtung ist auch in der Probe E 28916 zu
machen. Davon ausgehend, kann fiir die Probe E 28925 angenommen werden, daB die Einschliisse
bis 20 um die maximal erreichten Temperaturen reflektieren. In der breiten Streuung der Daten
kommen sicher auch die unterschiedlichen Einschlufformen zum Ausdruck.

Da in den Einschliissen der Probe E 28919 auch Methan vorhanden ist und in der Probe E 28916
zudem primére Kohlenwasserstoffeinschliisse zu beobachten sind, mubB von einer Verschiebung der
Siedepunktskurve im System Hy0-Salz-CHy zu héheren Drucken ausgegangen werden. Inwieweit
die Anwesenheit von Methan die internen Drucke beeinfluit, hingt von der Steigung der Isochoren
ab. HANOR (1980) zeigt, daB die Isochoren bei zunchmenden Methangehalt auch flacher verlaufen.
Sicher sind aber noch stirkere Uberdrucke als im reinen System HyO-Salz zu erwarten.

Basierend auf den Ausfithrungen zur Abb. 54 konnen die hochsten Homogenisierungstemperaturen
in Anniherung als maximale, in dieser Teufe erreichte Temperaturen angenommen werden. Bei
Betrachtung aller Proben ist eine Zunahme der Temperatur von ca. 140°C in Probe E 28916, iiber
160°C in Probe E 28919 auf ca. 175°C in Probe E 28925 festzustellen. Die Homogenisierungstem-
peraturen der kieinsten Emschiiisse steiien eveniueil die Mindesibildungstemperaturen der Kiiifie dar
und liegen bei ca. 1509C. Die Temperaturen stimmen insgesamt recht gut mit den mittels der
Isotopendaten ermittelten Bildungstemperaturen der Kliifte iiberein (s. Kap. 7.2).

Eine Bildung der Klifte vor Erreichen der Maximaltemperaturen kann moglicherweise aus den

Gefiigebeziechungen in der Kluftprobe E 28925 hergeleitet werden. In dieser Kluft wird der
Anhydrit, der zunichst die Kluft ausgefiillt hat, durch hydrothermal gebildeten Kalzit verdrangt

(TAF. 2A)

Eine Fehlerabschitzung fiir dic ermittelten Maximaitemperaturen ist problematisch. Die MeB-
genauigkeit der Homogenisierungstemperaturen liegt bei £1°C. In Anlehnung an die Schwankungs-
breite der Homogenisierungstemperaturen in den Quarzzementen erscheint ein Fehler von ca. £50C

realistisch.
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Abb. 58: Abhédngigkeit der Hormogenisierungstemperaturen von der GréBe (um) fir
Flassigkeitseinschisse in Kluftanhydriten der Zechsteinproben E 28916
und E 28919 sowie der Probe E 28925 aus demn Westfal D der Bohrung F. Die
Temperaturzunahme betragt 30°C auf ca. 650 m. Diskussion siehe Text.
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¢)  Druck- und Temperaturbestimmung mittels kogenetischer Einschliisse in Bohrung F.

In der Kluft E 28916 sind primére wisserige und primire Kohlenwasserstoffeinschliisse zu finden.
Ob es sich hier tatsdchlich um kogenetische Einschliisse handelt, ist nicht mit letzter Sicherheit zu
sagen, Die rechteckigen Formen beider EinschluBtypen und die Anordnung cinzeln oder in Gruppen
(TAF. 3A und 3C) macht cine gleichzeitige Bildung wihrend des Anhydritwachstums jedoch wahr-
scheinlich. Wisserige Einschliisse und Kohlenwasserstoffeinschliisse kommen jedoch nie in den glei-
chen Bereichen innerhalb der Kluft oder gemischt in Gruppen vor.

In Abb 59 sind die Isochoren fiir das wisserige und das Kohlenwasserstoffsystem dargestellt. Wie
oben bereits erwihnt, wurden die Isochoren fiir die Kohlenwasserstoff und die Siedepunktskurve der
Arbeit NARR & BURRUSS (1984) entnommen, die fiir Einschliisse dhnlicher Fluoreszenz und
damit dhnlicher Zusammensetzung wie die hier gefunden Kohlenwasserstoffeinschliisse (s.0.) gelten.
Fiar dic eventuell gleichzeitig eingeschlossenen wisserigen Fluide wurden die Isochoren von
ZHANG & FRANTZ (1987) angenommen. Fir den Bereich der Homogenisierungstemperaturen
wurden nur die Werte der kleinen Einschliisse zwischen 95 und 100°C verwendet, da diese sicher
nicht "gestrecht” sind. Far die primidren Kohlenwasserstoffeinschliisse wird ein Bereich fiir die
Homogenisierungstemperaturen von 65 bis 859C verwendet.

Der gepunktete PT-Bereich kann unter den oben genannten Annahmen als Bildungsbereich fiir die
Einschliisse festgelegt werden. Der PT-Bereich liegt hoher als die heutigen PT-Bedingungem
(schraffiertes Quadrat). Die ermittelten Maximaldrucke erreichen ca. 340 bar wihrend der Ein-
schluBbildung, wihrend die maximale Bildungstemperatur ca. 115°C betragen hat. Unter Beriick-
sichtigung der Streuung der Einzelwerte konnen eine mittlere Temperatur von ca. 108°C und ein
Druck von ca. 280 bar bestimmt werden. Diese Werte reflektieren daher groBenordnungsmiBig die
Bildungsbedingungen der Kluft. Bei angenommenen hydrostatischen Druckverhiltnissen ist daher
von einer zusétzlichen Versenkung gegeniiber heute von ca. 900 m wihrend der Kiuftbildung auszu-
gehen, bei iiberhydrostatischen Drucken entsprechend niedriger.

Unter Annahme eines normalen Gradienten und aus den paliogeographischen Betrachtungen werden
ca. 1109C in diesem Teufenbereich frithestens im Alb erreicht. Das bedeutet gleichzeitig, daB zu
diesem Zeitpunkt von einer zusatziichen Absenkung von ca. 900 m gegeniiber heute auszugehen ist.
Bei zusitzlicher Absenkung im Cenoman und Turon vor maximal 300 bis 500 m, die ebenfalls auf
paldogeographischer Rekonstruktionen beruhen, ist von einer hoheren Versenkung von ca. 1300 bis
1500 m gegeniiber heute zum Zeitpunkt der maximalen Versenkung auszugehen.

Diecse Werte miissen aber sicher als GréBenordnung betrachtet werden, da die Lage der Isochoren
und der Siedepunktskurve sehr spekulativ bleibt und ein gleichzeitiges EinschlieBen der kohlen-
wasserstoffhaltigen und wisserigen Fliissigkeitseinschliissen nur schwer nachzuweisen ist.

Einen weiteren Hinweis auf die maximale Versenkung geben die sekundiren Kohlenwasser-
stoffeinschlitsse. Diese Einschliisse wurden mach den primidren Kohlenwasserstoffeinschliissen
gebildet. Sie weisen im Durchschnitt mit 870C hohere Homogenisierungstemperaturen auf als die
primiren Kohlenwasserstoffeinschliisse. Wie in Kap. 7.1.3 bereits erwihnt wurde, zeigen diese
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Abb.59: Bestimmung der Bildungsdruck- und Bildungstemperaturbereiche fir kogenetische
wasserige und kohlenwasserstoffhaltige Flassigkeitseinschidsse im Kluft-
anhydrit der Zechsteinprobe E 28916, P,T-rez. bezeichnet die rezenten Druck- und
Temperaturverhéitnisse. Das gepunktete Feld gibt den méglichen Bildungsbe-

reich dieser Einschlisse an. Diskussion siehe Text,
Die PVT-Daten fiir die Kohlenwasserstoffeinschliisse wurden in Anlehnung an

NARR & BURRUSS (1984) festgelegt.

Einschlisse eher eine Zusammensetzung die cinem Kondensat entspricht. Ein etwas flacherer
Verlauf der Isochoren ist nach BODNAR (1990) daher anzunchmen, als es fiir die gelblich-griin
fluoreszierendnen Kohlenwasserstoffe der Fall ist. Andererseits sind die Isochoren im jeden Fall
steiler als bei reinem Methan. Mégliche Isochoren sind in Abb. 60 dargestellt.

Die Bildung der Kondensateinschlisse erfolgte zwischen der Kiuftbildung bei 100°C bis 115°C und
der maximal erreichten Temperatur von ca. 145°C in dieser Kiuft.

In Abb. 60 sind unter Beriicksichtigung des angegebenen Temperaturbereichs, Bildungsdrucke
abgeschiitzt worden, Die Bildungsdrucke liegen zwischen minimal 245 und maximal 330 bar. Dies
wiirde einer zusitzlichen Versenkungsteufe von ca. 550 bis 1400 m gegeniiber der rezenten
Teufenlage entsprechen, wenn hydrostatische Drucke angenommen werden und zuniichst das
geothermische Regime als unverindert angenommen wird. Wenn man aber bedenkt, daB bereits die
priméren Kohlenwasserstoffeinschliisse mindestens ca. 900 m tiefer als heute gebildet wurden, ist
fiir die sekundiiren Einschliisse mit ¢iner Bildung oberhalb von 120°C zu rechnen, was etwa 1000 m
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Abb.60: Abschétzung des Bildungsdruckbereiches fir sekundare Kohlenwasserstoffein-
schlasse im Kiuftanhydrit der Zechsteinprobe E 28916 der Bohrung F.

(Diskussion siehe Text).

an zusitzlicher Versenkung entspricht. Diese Temperaturen werden groBenordnungsmiBig wahr-
scheinlich ebenfalls erst im Cenoman erreicht. Wenn die Bildung dieser sekundiren Einschliisse aber
in Verbindung mit der einsetzenden Heraushebung zu sehen ist, miissen maximale Temperaturen
von c¢a. 145°C angenommen werden. In diesem Fall ergibt sich eine maximale hohere Versenkung

gepeniiber heute von ca. 1400 m. Dieser Wert ist aufgrund der groflen Unsicherheiten bei der
Bestimmung der Lage der Isochoren sicher mit Vorsicht zu betrachten. GréfBenordnungsméBig stim-
men diese Werte aber mit den anhand der primiren wisserigen und kohlenwaserstoffhaltigen Ein-

schhisse ermittelten maximalen zusitziichen Versenkung von etwa 1500 m iiberein.

Da zumindest die angrenzenden Bereiche des Nebengesteins von den Kliften aus stark beeinfluBt
sind (TAF. 2D), wird angenommen, daBl die hier angegebenen Verhiltnisse auch fiir die naheren
Nebengesteinsbereiche akzeptiert werden kénnen.

d) Druckbestimmung anhand von Methaneinschliissen in Bohrung F

Eine weitere Moglichkeit der Paliodruckbestimmung soll anhand der Methaneinschlisse in den
Anhydritzementen der Probe E 28921 diskutiert werden. In Abb. 61 sind die Isochoren fiir reines
Methan nach dem Diagramm von ZAGORUCHENKO & ZHURAVLEV (1969) dargestellt. Die
beobachieten Einschliisse homogenisieren bei ca. -83,5 bis -84°C in die Gasphase. Die resul-
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tierenden Isochoren weisen eine Dichte von ca. 0,15 bis 0,125 g/cnn3 auf. Es wird davon ausge-
gangen, daB die Einschliisse nicht redquilibriert sind. Diese Annahme beruht auch darauf, daB
Einschliisse sehr unterschiedlicher GroBe zwischen 5 und 45 pm einheithche Homogenisierungs-
temperaturen aufweisen. Die minimale Bildungstemperatur dieser Einschliisse wurde mit 120°C
angenommen, da die Bildung der Anhydritzemente wahrscheinlich im Zusammenhang mit der
Anhydritkluftbildung (z.B. E 28919} zu sehen ist und somit die Homogenisierungstemperaturen der
kieinsten Einschliisse in dieser Kluft, cinen Hinweis auf die Bildungstemperatur liefern. Die
maximale Temperatur kann fiir diese Probe mit ca. 1609C angegeben werden (s.0.). Die Bildungs-
bedingungen der Einschliisse sind dem schraffierten Feld in Abb. 61 zu entnehmen. Die maximalen
Bildungsdrucke liegen bei 290 respektive 380 bar, wenn man die Isochore fiir die Dichte 0,15 g/em3
verwendet. Die Isochore fiir die Dichte 0,125 g/em3 liefert Drucke zwischen 250 und 310 bar fiir
Temperaturen zwischen 120 und 160°C. Das ermittelte Druckintervall ist m Abb. 61 mittels der
punktierten Fliche an der Druckachse kenntlich gemacht.

Bei ca. 120°C und hydrostatischen Druckbedingungen ergibt sich in etwa eine zusatzliche Ver-
senkung von ca. 600 m. Bei der Annabme des Maximaldrucks und der Maximaltemperatur ergibt
sich eine maximale Versenkung von ca. 1500 m bei hydrostatischen Druckbedingungen. Bei fiber-
hydrostatischen Driicken reduzieren sich die entsprechenden Teufendifferenzen.
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Abb.61: P/T-Bestimmung mittels reiner Methaneinschidsse in Anhydritzementen der
Probe E 28921. Isochoren nach ZAGORUCHENKO & ZHURAVLEV (1969). Bej ange-
nommenen Bildungstemperaturen von 120°C bis 160°C kbénnen Bildungsdrucke
zwischen 250 und 360 bar bestimmt werden (punktierte Kastchen auf der Druck-
achse). Diskussion siehe Text.
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Aus der Diskussion zur Druckabschitzung wihrend der EinschluBbildung zur Bestimmung der Ver-
senkungstiefe wird deutlich, daB insbesondere die Annahmen iiber die zur Zeif der Einschlufi-
bildung herrschender Temperaturen eine entscheidende Rolle spielen. Unter Beriicksichtigung der
Fehler und Unsicherheiten bei der Bestimmung der PVT-Daten ergeben sich aber bei allen drei
Methoden in etwa maximale zusitzliche Versenkungen gegeniiber heute von ca. 1300 bis 1500 m,
die bei der Simulation der Versenkungs- und Temperaturgeschichten berficksichtigt werden.

- Bohrung N

In der Bohrung N liegen EinschluBdaten nur fiir eine Sandsteinprobe aus dem Stefan und eine
Kluftprobe aus dem obersten Westfal D vor.

Die in der Sandsteinprobe E 27600 auf "trails" liegenden sekundiren Fliissigkeitseinschliisse weisen
fiir die heutige Teufe von ca. 2025 m schr hohe Homogenisierungstemperaturen von im Mittel
169°C auf. Die hohen Werte indizieren somit eine wesentlich hohere Temperaturen der Gesteine in
der geologischen Vergangenheit. Einschliisse, die eine Druckabschitzung ermdglichen wiirden,
wurden nicht beobachtet. Aus paldogeographischen Rekonstruktionen kann von einer maximalen
zusitzlichen Versenkung von ca. 2500 m, bei hydrostatischen Druckverhiltnissen also von einem
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Abb.62: Abhangigkeit der Homogenisierungstemperatur von der Gré8e (um) far Flissig-
keitseinschiisse im Kluft-Anhydrit der Stefan-Sandsteinprobe E 26701. Der gréBte
EinschiuB mit einer Homogenisierungstemperatur von ca. 195°C dirfte in etwa
die maximal erreichte Temperatur fir diese Gesteine indizieren.
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minimalen zusitzlichen Druck von 250 bar ansgegangen werden. Der Bildungsdruck diirfie demzu-
folge ca. 450 bar betragen haben. Nach der Druckkorrektur ergeben sich Bildungstemperaturen von
1859 bis 1980C. Bei der Anwesenheit von Methan diirfien die Bildungstemperaturen zwischen den
Homogenisierungstemperaturen und den hier ermittelten Maximaltemperaturen liegen.

Die Kluftprobe E 26701 in 2095 m zeigt nur noch reliktisch Anhydrit, der groBtenteils von Fe-
Dolomit verdrangt ist. Einschlisse, die in den reliktischen Anhydriten gemessen wurden, weisen sehr
unregelmiBige, teilweise schlauchartige Formen auf. Betrachtet man die Verteilung der Homogeni-
sterungstemperaturen dieser Einschliisse in Abhéingigkiet von der GroBe, dann wird eine Korrelation
zwischen diesen beiden Parametern deutlich. Bemerkenswert erscheint die sehr breite Streuung der
Homogenisierungstemperaturen zwischen 110 und 1930C (Abb.62).

In jedem Fall diirfien auch diese Einschliisse nach der Bildung redquilibriert sein, so daB die
hachsten Homogenisierungstemperaturen in Annidherung als Maximaltemperaturen anzuschen sind.
Auffallig ist zudem, daB ein Maximalwert fiir die Homogenisierungstemperatur bereits fiir kleinere
Einschliisse erreicht wird. Der groBte Einschiull zeigt keine weitere Temperaturerhdhung, Ein Wert
von ca 1959C wird als maximal erreichte Temperatur angenommen.

Aus den FlassigkeitscinschiuBdaten ergeben sich, unter Beriicksichtigung der hier gemachten
Annahmen folgende SchiuBfolgerungen:

a)  Generell sind die Fluidlésungen der oberkarbonischen und Rotliegend-Gesteine hochsalinar
und weisen eine Dominanz zweiwertiger Kationen auf, unabhingig von der betrachteten
Region. Die Zechsteinfluide in der Bohrung F zeichnen sich durch niedrigere Salinitaten aus
und sind offensichtlich stirker Na-dominiert.

b)  Die anhand der EinschluBdaten ermittelten Maximaltemperaturen liegen in den Bohrungen A
und B bei ca. 140°C fir das hier betrachtete Oberkarbonintervall. Eine genauere zeitliche
Einordnung dieser Temperaturen erscheint schwierig. Nach den hiergemachten Uberlegungen,
konnten diese Temperaturen bereits im Jura (Dogger), mit Sicherheit aber im Tertidr erreicht

wnedom astn
vy SULIL.

¢)  Inder Bohrung F liegen die Maximaltemperaturen bei ca. 200°C in emer rezenten Teufe von
ca. 3250 m, in der Bohrung N bei ca. 1959C in einer rezenten Teufe von ca. 2100 m. Die
Maximaltemperaturen konnen tbereinstimmend aus Daten mittels der Druckkorrektur fiir
Emschlisse in Quarzzementen und fiir "gestretchte” Einschlisse ermittelt werden.

d)  Fiir dic Bohrung F kann einc zusitzliche Versenkung von ca. 1300 bis 1500 m gegeniiber
heute anhand von Druckabschitzungen mittels Methan-Einschliissen abgeschatzt werden.
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7.2 Isotopengeochemische Untersuchungen an Karbonatzementen

Im Zuge der Bildung von authigenen Karbonaten wihrend der Diagenese kommt es zu
Austauschreaktionen der Kohlenstoff- und Sauerstoffisotopen zwischen der Porenldsung und der
prazipitierenden Karbonatphase. Die Fraktionierung der Sauerstoffisotopen (130/160) wird in
erster Linic durch die Temperatur und die isotopische Zusammensetzung des Porenwassers
gesteuert (u.a. HOEFS 1987). Somit geben die Sauerstoffisotopenverhiltnisse in den Karbonat-
phasen die Temperaturbedingungen wihrend der Karbonatbildung wieder. Expenimentell ermittelte
Fraktionicrungsgleichungen (FRIEDMAN & O'NEILL 1977, LONGSTAFFE 1990) fur verschie-
dene Karbonatphasen erlauben unter bestimmten Voraussetzungen Abschitzungen zur Bildungs-
temperatur dieser Phasen. Anhand der Kohlenstoffisotopendaten kann die Kohlenstoffquelle in den
Karbonatzementen niher eingegrenzt werden (IRWIN et al. 1977, HOEFS 1987). Ausfiihrliche
Abhandlungen iiber die Theorie der Isotopenfraktionierung und der Temperaturbestimmung mittels
Isotopen sind in den Arbeiten von HOEFS (1987) und LONGSTAFFE (1990) enthalten.

Da die Ermittlung von Paldotemperaturen im Vordergrund dieser Arbeit steht, wurden Sanerstoff-
isotopenverhaltnisse (5130) in Karbonaten bestimmt. Zusatzlich wurden an drei Proben Schwefel-
isotopenverhiltnisse (534S) gemessen. Die §180- und §13C-Werte werden relativ zum PDB oder
SMOW-Standard angegeben. 534S wird auf den CDT- (Canyon Diabolo Troilite) Standard
bezogen,

Es soll in diesem Zusammenhang kurz erwihnt werden, daB eine wertere Methode zur Bildungs-
temperaturabschitzung von authigenen Phasen die Bestimmung der stabilen Sauerstoffisotopen an
kogenetischen Mineralpaaren, wic sie z.B. Kaolinit/Quarz oder Ilit/Quarz darstellen (LONG-
STAFFE 1990). Dieser Ansatz wurde im Rahmen dieser Arbeit nicht verfolgt.

Die¢ Proben wurden anhand von Dimnschliff,- XRD- und Kathodoluminezenzuntersuchungen auf
Inhomogenititen der Karbonatzemente untersucht. In fast allen Sandsteinproben konnten verschie-
dene Karbonatzementgenerationen nachgewiesen werden. Da eine mechanische Separation sowie
eine selektive Losung der Karbonatzemente in den Sandsteinen nicht méglich war, sind alle Isoto-

vt axpeds e an Felotisr hansaoen aercahainenden Farhanatosmiamian  smeidb orilosaes
penwerie, auch die an reiativ homogen erscheinenden Karbonatzementen, mit grifieren Fehlern

behaftet. Insgesamt wurden 26 Proben isotopengeochemisch analysiert, die mindestens einen Anteil
von mehr als 80% einer Karbonatphase aufwiesen. Die Einzelwerte der Proben sind in Tab. C9 im

Anhang aufgelistet.
7.2.1 Kohlenstoff-, Sauerstoff und Schwefelisotopen

Die Variation der Sauerstoff- und Kohlenstoffisotopen ist in Abb.63 fiir alle bearbeiteten Proben
dargestellt.

- Bohrung A
Die Bestimmung der Kohlenstoff- und Sauerstoffisotopen erfolgte in ausgewihlten Sandsteinproben
aus dem Rotliegenden und Oberkarbon.
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Nur drei Rotliegendproben - cine stirker dolomitisch (Dolomit/Fe-Dolomit) zementierte Probe (E
26428) und zwei Proben (E 26414, E26417) mit einem Kalzitzementanteil and en Karbonat-
zementen von mehr als 80% wurden ausgewzhlt (TAF 1B).

Die 813C-Werte der Karbonatzemente dieser Proben liegen einheitlich um -3 9/,, PDB. Diese
Werte deuten moglicherweise auf die Herkunft des Kohlenstoffs aus verschiedenen Quellen hin,
Kohlenstoffanteile aus marinen Karbonaten (513C um 09/,,) sind wahrscheinlich, wohingegen
Anteile aus thermokatalytisch zersetztem OM (813 bis -259/,,) in den vorliegenden Proben nur eine
untergeordnete Rolle spiclen dirfien JRWIN et al. 1977, CURTIS et al. 1986, LONGSTAFFE
1990). Meteorische Finfliisse kénnen fiir diese Zemente nicht ausgeschlossen werden.
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Abb.83: Variation der Sauerstoff- und Kohlenstoffisotopenzusammensetzungen in
Karbonaten der Sandstein- und Riufiproben der Bofirungen A,B,F unid N.
Die §180-Werte der kalzitisch zementierten Proben liegen zwischen -6,6 und -5,51 9/, PDB. Die
Sandsteinprobe E 26428 zeichnet sich dagegen durch einen 5180-Wert von -3,76 9/, PDB aus. Da
kemne Fliissigkeitseinschliisse in den Kalziten bestimmt werden koniten, sind Aussagen zu den
Bildungsbedingungen nicht méglich. Teilweise hohe intergranulare Volumen konnten fiir eine relativ
frithdiagenetische Bildung sprechen (Kap. 6).

In den oberkarbonischen Feinsandsteinen bestehen die Karbonatzemente fiberwiegend aus Fe-
Kalzit, mit eincm geringeren Anteil an Dolomit (<10%).

Dic 5!13C-Werte in den Fe-Kalziten, dic teilweise sehr fleckig erscheinem, sind starken
Schwankungen unterworfen. Trotz des geringen Teufenintervalls liegen die Werte zwischen -2,59
und -11,37 /o, PDB. Der schr niedrige Wert der Probe E 26433 (Tab. C9) ist sicher auf dic Betei-
ligung von organischem Kohlenstoff, der bei der thermokatalytischen Zersetzung des OM freigesetzt
wird, zuritckzufithren (IRWIN et al. 1977).
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Die 5130-Werte unterliegen noch groBeren Schwankungen und variieren zwischen -4,01 und -16,44
%o (PDB), wie auch aus der Abb. 63 zu entnehmen ist. Worauf die Schwankungen Ietztendlich
beruhen, ist nicht ersichtlich. Untergeordnet ist zwar Dolomit zu beobachten, dessen Anteile aber
kaum die grofe Diskrepanz der Einzelwerte hervorrufen diirfte. Eine andere Moglichkeit wiére, daB
die Saunerstoffisotopenzusammensetzung nicht allein durch die Temperatur gesteuert wird, sondern
Mischungen verschiedener Wiisser, z.B. die unterschiedliche Beimischung von meteorischen Wis-
sern, zu diesen Werten fithren. Reliktische Salzlosungen aus dem Zechstein kénnen ebenfalls zu
einer Verschiebung zu positiveren Werten beitragen, was durch die Evaporation an der Oberfliche
und die dadurch bedingte Anreicherung von 180 wahrend der Bildung erklart werden kann (z.B.
KNAUTH 1988). Nur 2H -Werte kénnen zu einer Klirung der Herkunft der verschiedenen Wisser

beitragen (HOEFS 1987)}.
Die Streuung der 5180-Werte macht eine Interpretation in Hinsicht auf die Bildungstemperatur aus
den oben genannten Griinden nahezu unmoglich.

- Bohrung B

In den Westfal-B Sandsteinen der Bohrung B liegen Fe-Dolomite und Ankerite mit Anteilen
zwischen 60 und 70% an den Karbonatzementen und Siderite (30 bis 40%) vor. Kalzite konnten
auch mittels Kathodolummiszenz nicht beobachtet werden, so daB in diesem Fall tatsichlich nur die
Fe-Dolomite/Ankerite bei der Messung der Isotopen erfalit werden.

Die 813C-Werte liegen zwischen +2,62 und -3,58 %00 (PDB). Der Anteil von organischem
Kohlenstoff erscheint in den Ankeriten relativ gering, obwohl dispers verteiltes OM und Kohlen
hiufig auftreten. Nach HOEFS (schrifil. Mitt. 1990) entspricht die Zusammensetzung der Probe E
26389 mit 2,62 9/,, (PDB) cinem reinen Dolomitgestein, was mdglicherweise auf eine relativ
frithdiagenetische Bildung der Fe-Dolomite/Ankerite hinweist. Hohe intergranulare Volumen bis zn
30% scheinen diese Annahmen zu stiitzen. Andererseits wire es auch moéglich, daB deszendente
Zechsteinl6sungen fiir die relativ positiven Kohlenstoffisotopenverhiltnisse mitverantwortlich sind.
Eine Bildung der Ankerite in sekundirem Porenraum ist daher ebenfalls nicht auszuschliefen. Eine

sl Arimmacss oeese oveteua ey 1 dn 1 :
prézise Aussage zum Zsitpunkt der Bildung der Ankerite ist anhand der Kohlenstoffisotopendaten

nicht zu treffen. In jedem Fall sind verschiedene Quellen fiir den Kohlenstoff der verschiedenen
Proben anzunchmen.

Dic 5180-Werte dieser Proben (-5,69 und -8,10 ©/,, PDB) sind schr eisheitlich,

- Bohrung F

In der Bohrung F wurden neben der Bestimmung der Kohlen- und Sauerstoffisotopen an authigenen
Mineralphasen der oberkarbonischen Sandsteine auch Schwefelisotopen an Zechsteinproben und
authigenem Anhydrit in einem Stefansandstein analysiert.

In den Proben E 28936 bis E 28952 (Tab. C9) wurden ausschlieBlich Fe-Dolomite/Ankerite
untersucht. Diese verdringen verbreitet andere frithere Karbonatzemente, die teilweise aus Fe-Kalzit

bestehen. Der Anteil dieser fritheren Zemente liegt sicher unter 10%, so daB der Einflu auf die
ermittelten Isotopenzusammensetzungen gering ist. Die 313C-Werte dieser Zemente weisen einen
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Bereich von - 9,52 bis - 5,6 %/, (PDB) auf, wobei ein leichter Anstieg zu schwereren Werten in den
tiefer versenkten Proben bis hin zur Probe E 28952 zu verzeichnen ist. Dic Werte indizieren variable
Beimischungen von leichtem Kohlenstoff aus OM. Die 5180-Werte nehmen, analog zu den 813C-
Werten mit zunchmender Teufe von -12,24 auf -11,01 %/, (PDB) geringfiigig ab. Moglicherweise
ist diese Abnahme durch die Erhéhung der Salinititen in den Formationswissern mit der Teufe zu
begriinden (EGGEBERG & AAGARD 1990), die in diesem Fall den EinfluB der Temperatur tiber-
prégt. Insgesamt erscheinen die Werte relativ leicht.

In den anderen Proben, ausgenommen der Kluftprobe E 28925 K und E 28919, liegen zwei ver-
schiedene Kalzitzemente und untergeordnet etwas Fe-Dolomit/Ankerit vor. Zusitzlich treten gut
gerundete Partikel auf, die aus mikntischem Fe-Kalzit bestehen und sicher sedimentiren Ursprungs
sind. Die Verfalschung der Isotopenwerte durch dic sedimentéiren Partikel wird besonders aus dem
Vergleich der Nebengesteinsprobe E 28925 und der Klufiprobe E 28925 K deutlich. Obwohl die
Nebengesteinsprobe mit dem gleichen Kalzitzement durchsetzt ist wie die Kluft, ergeben sowohl die
813C- als auch die 5130-Werte der Nebengesteinsprobe erheblich positivere Werte von 813C =
-4,87 9/, PDB und 8180 =- 3,64 9/, PDB. Dic Kalzitkiuft (E 28925 K) zeigt dagegen Werte fiir
813C von -6,94 9/, PDB und 8180 von -11,89 9/, PDB, die den Werten der tieferversenkten Fe-
Dolomit/Ankerit-Zementen entsprechen. Der EinfluB des sedimentidren Karbonats im Nebengestein
tritt hier ganz besonders hervor und zeigt an, daB hier die Mischwerte keine Aussage weder zur
Kohlenstoftherkunft noch zu den Bildungstemperaturen ermdéglichen. Dieses Problem kénnte
eventuell umgangen werden, wenn man Proben mit unterschiedlichen Verteilungen der
verschiedenen Zemente analysiert und dann rechnerisch versucht die Isotopenzusammensetzungen
fiir die einzelnen Phasen zu ermitteln.

Erginzend zu den Sauerstoff- und Kohlenstoffisotopenuntersuchungen, wurden Schwefelisotope
untersucht, um die Herkunft des Anhydrits in den oberkarbonischen Kliiften zu kliren Die relativ
gute Ubereinstimmung der 534S-Werte der Zechsteinproben E 28915 und E 28919 mit 5348-
Werten von 10,73 bzw 11,99 %, (CDT) mit dem Wert von 8,5 %/, (CDT) in einer Probe aus dem
Stefan (E 28921) zeigt zumindest die teilweise Herkunft des Sulfats in oberkarbonischen Kliiften
aus dem Zechstein an. Der etwas negativere Wert deutet auf eine geringe Zumischung von Schwefel
aus einer anderen Quelle.

- Bohrung N

In der Bohrung N wurden zwei Proben mit relativ homogenen Fe-Dolomit/Ankeritzementen aus dem
Oberkarbon (Westfal C/D) analysiert. Die 813C-Werte von -5,55 bzw. -1,81 (PDB) und §130-
Werte von -10,27 und -11,74 (PDB) sind den Werten fiir die Fec-Dolomit/Ankeritzementen des

Westfal C der Bohrung F ahnlich.
7 2 Temperaturbestimmung an Sauerstoffisotopen

Um mittels der Sauerstoffisotopenverhiltnisse eine Temperaturabschéitzung vomehmen zu kénnen,
miissen folgende Voraussetzungen erfllt sein:
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a) Die isotopische Zusammensetzung der Porenlésungen (Losungsisotopie) zur Zeit der

Karbonatbildung muB bekannt sein.

b)  Prizipitat und Porenlosung miissen wihrend der Karbonatbildung im Gleichgewicht gestan-
den haben.

¢}  Nach der Bildung der Karbonate diirfen keine Austauschreaktionen mit dem Porenwasser
mehr stattgefunden haben.

d)  Gleichgewichtsgleichungen fiir die Fraktionierung zwischen der betrachteten Mineralphase
und dem Porenwasser miissen bekannt sein,

Gleichungen fiir die Fraktionicrung sind mittlerweile fiir eine Reihe von Systemen experimentell
bestimmt worden. In den Arbeiten von FRIEDMAN & O'NEIL (1977) und LONGSTAFFE (1990)
sind zahlreiche Fraktionierungsgleichungen fiir hiufig auftretende Systeme aufgelistet. Fur einige
Systeme existieren verschiedene Fraktionierungsgleichungen, die experimentell bestimmt wurden.
Welche Gleichung im Einzelnen zur Anwendung kommt, hingt stark vom Bildungstemperatur-
bereich der Mineralphasen ab.

Die groBten Schwierigkeiten bei der Bestimmung von Bildungstemperaturen ergeben sich aus der
fehlenden Kenntnis iiber die Isotopie des Porenwassers zur Zeit der Karbonatbiidung. Viele Autoren
haben gezeigt, daB die Isotopie des Porenwassers in Abhangigkeit von der geologischen Situation
stark schwanken kann. EGGEBERG & AARGARD (1990) komnten an Formationswiissern in
klastischen Juragesteinen der Nordsee nachweisen, daB die Sauerstoffisotopenwerte mit zunech-
mender Teufe von ca. -5 auf +3 9/, (SMOW) ansteigen. Diese Autoren weisen auch auf die starke
Abhingigkeit der Isotopenfraktionierung von der Salinitit hin (s.0). Andere Autoren (RIEKEN
1988, TILLEY & LONGSTAFFE 1987, BARKER & HALLEY 19386, ROCKHEIM 1989, u.a.)
geben einen Bereich von ca. +1 9/, bis +14 %/, (SMOW) fiir verschiedene Paldoporenwiésser an,
die teilweise mit Hilfe von FlissigkeitseinschluBdaten gewonnen wurden. Zunehmend schwere Wer-
te in den Porenwissern korrelieren dabei meist mit gréBerer Versenkungstiefe der Gesteine. Positive
5180-Werte indizieren eine Erhaltung von salinaren Reliktlosungen unter stagnierenden Wasseraus-
tauschverhalmissen (MULLER et al. 1975, KNAUTH 1988) oder deuten méglicherweise auf den
Ursprung salzreicher Formationswisser aus evaporitischen Sequenzen hin (LAND & PREZBIN-
DOWSKI 1981). Aufgrund der iiberlagernden Zechsteinevaporite und der teilweisen Beimischung
von Salzlésungen aus dem Zechstein, konnen fiir die Gesteinssequenzen des Rotliegenden und Cber-
karbons ebenfalls positive 8180-Verhalmiswerte angenommen werden. Fir frilhe Zemente diirften
aber Porenwasserisotopien zwischen -5 und 09/, (PDB) realistisch sein, wie sie von LEE et al.
(1989) auch fiir meteorisch beeinfluBte Wisser der Rotliegend-Sandsteine ermittelt wurden.

Fiir die Temperaturbestimmung werden folgende Fraktionierungsgleichungen fiir Kalzit, Dolomit
und Ankerit verwendet:

1000 In o (Kalzit - Wasser) = 2,78 x 108 T-2 - 2,89 nach FRIEDMAN & O'NEILL (1977)

1000 In o (Dolomit - Wasser) = 3,14 x 106 T-2 - 2,0 nach LAND (1983)

1000 In o (Ankerit - Wasser) = 2,78 x 106 T-2 + 0,32 nach DUTTON & LAND (1985)
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Nach Umstellung ergibt sich fiir die Temperaturberechnung folgende Gleichung fiirr die oben
aufgefithrten Fraktionierungsgleichungen:

T = V[{2,78/3,14 x 10%/(5180 (SMOW) Kalzit/Dolomit/Ankerit - 5180 (SMOW) Wasser)
+2,89/+2,0/-0,32}.

Die 8180-Werte miissen fiir die Berechnung in SMOW (Standard Mean Ocean Water) umgerechnet
werden (Tab. C9)

- Bohrung A

Eine Temperaturbestimmung ist aufgrund der fehienden Kenntnis der Porenwasserisotopie nicht
moglich.

Mit Hilfe der FlissigkeitseinschiuBdaten der kleinsten Einschliisse in den Fe-Dolomiten kann zumin-
dest in Anniherung die Isotopie des Porenwassers berechnet werden. Daraus ergibt sich eine
isotopische Zusammensetzungen der im Gleichgewicht befindlicken Lsungen, bei angenommenen
Bildungstemperaturen von 100 bis 1109C (s. Kap. 7.1.5) zwischen ca. +8 bis +10%0 (SMOW).
Diese Werte erscheinen hoch, so daB moglicherweise selbst die kleinsten Fliissigkeitseinschliisse zu
hohe Temperaturen indizieren und so bei der Berechnung der 5180-Werte des Wassers zu erhohten
Werten fithren. Ebenso kénnten eventuell doch Isotopenmischsignale (verschiedene Zement-
generationen) vorliegen, die zu diesen sehr hohen Werten fiihren.

Die isotopische Zusammensetzung der Porenlésung zum Zeitpunkt der Kalzitzementbildung 1aft
sich nur schwer bestimmen, da keine Flussigkeitseinschiiisse vorliegen. Da dic intergranularen
Porenvolumen , z.B in der Probe E 26414 (TAF 1a), noch relativ groB sind, ist eine mégliche frithe
Bildung des Kalzits nicht auszuschlieBen. Die Auflésung von Feldspiten und anderen instabilen
Lithoklasten konnen aber solche Abschitzungen erschweren. Geht man von einer frishen Bildang der
Zemente aus, dann 148t sich z.B fiir 47°C eine Porenwassersiotpie von -59%,, berechnen. Dies
wiirde in jedem Fall eine meteorische Wasserkomponente bei der Bildung der Kalzite implizicren.
Genauere Temperaturabschiztungen sind mattels dieser Daten nicht méglich.

Die Kalzitzemente der Oberkarbonsandsteine weisen, wic oben berejts erwilnt, schr variabie, aber
iiberwiegend leichte 513C und 3180-Werte auf. Sehr hohe intergranulare Volumen lassen aber eine
fithere Bildung der Zemente ebenfalls moglich erscheinen. Jedoch ist hier mit starker Anlosung bzw.
Drucklosung oder Umkristallisation von fritheren Zementen zu rechnen, so daB diese Beobachtung
nicht in jedem Fall eindeutig zu interpretieren ist. Eine spatdiagenetische Bildung der Zemente kann
daher nicht ausgeschlossen werden. Eine Temperaturbestimmung erscheint dennoch unméglich, was

an einem Beispiel kurz belegt werden soll;

Nimmt man fiir das Porenwasser, daB bei der Bildung der Kalzite vorhanden war, cinen mittleren 8
180-Wert von +4%00 SMOW an, was bereits einer stark durch diagentische Verinderungen
beeinfluiten Zusammensetzung entspricht, dann errechnet sich fiir die einzelnen Proben ein Intervall
fur die Bildungstemperaturen von 62 bis 2129C. In Abb. 64 ist die starke Variation der Sauer-
stoffisotopenwerte und der daraus resultierenden Paldotemperaturen dargestellt.

Selbst bei der Annahme, daB die isotopische Zusammensetzung der Wisser bei der Fe-Kalzitbildung
stark varilert hat, was aufgrund des homogenen Erscheinungsbildes der Fe-Kalzite im
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Kathodenlumineszenzbild nicht zu erwarten ist, kann kein sinnvoller Bereich fiir die Porenwasser-
isotopie oder aber der Bildungstemperaturen crarbeitet werden. Unier der Annahme meteorisch be-
einflubter Wisser; mit negativeren 180-Werten, die z.B aber Stdrungsbahnen in groBere Teufen ge-
bracht wurden, lieBen sich zwar deutlich niednigere Bildungstemperaturen berechnen, das Intervall
bliebe jedoch sehr groB. Unterschiedliche Zumischungen isotopisch unterschiedlicher Wisser ist in
diesem Fall nicht auszuschlicBen.

In der Bohrung A ist daher die Abschitzung von Bildungstemperaturen der Karbonatzemente an-
hand der 5180-Werte nicht moglich. Auch Aussagen zur isotopischen Zusammensetzung der Poren-
wisser zur Zeit der Karbonaiprazipitation erscheinen aufgrund der geringen Datenbasis insbe-
sondere fiir die Rotliegendsandsteine spekulativ.

- Bohrung B

Die Fe-Dolomit/Ankeritzemente zeigen cinheitliche 5180-Werte, fiir die sich ein Mittelwert von
23,48%00 (SMOW) ergibt. Die Abschiitzung der Porenwasserzusammensetzung erweist sich hier
besonders schwierig. Einerseits werden Ankenite hiufig im Zusammenhang mit der Kohlenwasser-
stoffgenese gesehen (KANTOROWICZ 1985), was auf eine relativ spite Bildung schlieBen 1468t.
Die Vergesellschaftung mit spitdiagenetischem Siderit und das UmschlieBen von fritheren Dolomit-
zementen in einigen Fillen wiirde fiir eine spate Bildung auch in diesem Fall sprechen. Andererseits
weisen die 813C-Werte nicht auf die Beteiligung von CO» aus einer verstirkten thermokatalytischen
Umwandlung von OM hin, was fiir einc Bildung sprechen wiirde, die vor der Hauptumwandlung
von OM stattgefunden hat.

Berticksichtigt man jedoch einen Beeinflussung der Porenwiisser durch Wisser aus dem Zechstein-
salinar, dann kann eine spitere Bildung durchaus angenommen werden. Unter der Annahme einer
Porenwassersiotopie von 3-5%00 SMOW kann ein Temperaturintervall von 82 bis 112°C fur die
Bildung der Fe-Dolomite/Ankerite errechnet werden. GréBenordnungsméBig ist dieses Temperatur-
intervall firr die Bildung der Fe-Dolomite/Ankerite realistisch. Unter der Annahme eciner frithen
Bildung oder dem Einflu} meteorischer Wiasser miissen wesentlich niedrigere Temperaturen ange-

setzt werden.

- Bohrungen F und N

Zur Temperaturbestimmung eignen sich nur die Probe E 28925 K und - unter Vorbehalt - die relativ
homogenen Fe-Dolomit/Ankeritproben.

Die Fe-Dolomite/Ankerite sind als relativ spate Zemente anzusehen, deren Genese erst nach der
ersten intensiven Quarzauthigenese stattgefunden hat (Kap. 6.2.). Zu diesem Zeitpunkt war das
Porenwasser bereits hochsalinar (Kap. 7.1.3), so daB die Porenwisser sicher 5180-Werte iiber 0
aufweisen. Die genaue Isotopie des Porenwassers kann nicht abgeschitzt werden und hangt sicher
stark von den diagenetischen Umwandlungen ab, insbesondere von der Tonmineraldiagenese (z.B.
TILLEY & LONGSTAFFE 1989, LONGSTAFFE 1990). Wie oben bereits gezeigt wurde, sind &
180-Werte von 0 bis +5%0 SMOW realistische Werte fiir stark verinderte diagentische Wisser.
Unter Annahme eines Porenwassers dieser isotopischen Zusammensetzungen ergeben sich bei einem
Mittelwert von 19,08%,, SMOW fiir die Zemente, Bildungstemperaturen von 79 bis 1380C.
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Abb.64: Gleichgewichtsbeziehungen zwischen den Sauerstoffisotopenverhélinissen
von Wasser und Kalzit in Abhangigkeit von der Temperatur nach FRIEDMAN &

& O'NEILL (1977). Diskussion siehe Text.

Bedenkt man, daB fir den frither gebildeten Quarzzement Bildungstemperaturen von maximal
1500C anhand der FliissigkeitseinschluBdaten bestimmt werden konnten, damn ist dieses Tem-
peraturintervall fir die Fe—Dolomit!Ankeritbildung als wahrscheinlich anzusehen. Fiir die Fe-Dolo-
mit/Ankeritproben der Bobrung N sind &hnliche Temperaturbedingungen anzunchmen.

In der Kluftprobe E 28925 liegt reiner Kalzit vor. Aus den petrographischen Untersuchungen kann
gefolgert werden, daBl der Kalzit wahrscheinlich hydrothermalen Ursprungs ist (Kap. 6.). Daher
wird in Anniherung ein 5180-Wert fiir das Wasser von +6 his +8%o0 (SMOW) angenornmen.
Dieser Wert entspricht Wissern magmatischen Ursprungs, unabhingig davon, ob es sich um
Jjuvenile Wisser aus der unteren Erdkruste oder dem oberen Erdmantel handelt, oder um durch mag-
matische Prozesse chemisch und isotopisch veranderic meteorische Wasser bzw. Wisser aus sedi-

mentiren Gesteinen (HOEFS 1987).

Fiir die Bildung des Kluftkalzites ergibt sich, unter Beriicksichtigung der oben aufgefiihrien Frak-
tionierungsgleichung nach FRIEDMAN & O'NEIL (1977), ein Temperaturintervall von 150 bis ca.
180°C. Das Bildungstemperaturintervall ist in Abb. 64 fiir diese Probe dargestellt. In Kap. 7.1.5
konnte gezeigt werden, daB mittels Flassigkeitseinschliisse eine Maximaltemperatur von ca. 175°C
bestimmt werden kann. Die relativ gute Ubereinstimmung der Werte, die unabhingig voneinander
ermittelt wurden, kann als Indiz fiir die Zuverlissigkeit dieser Temperaturen gewertet werden.

Das Aufireten des Kalzitzementes ist nicht nur auf die Kluft und das angrenzende Nebengestein
beschrinkt, sonden kann in einer Reibe von Proben im Westfal D beobachtet werden. Diese Beob~
achtung LBt vermuten, daBl die Temperaturen nicht nur im Bereich der Kliifte selbst erreicht
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wurden, sondern das Gestein in seiner Gesamtheit von den heiBen hydrothermaler Losungen
durchdrungen wurde. Inwieweit sich teufenabhingige Verinderungen der Temperatur wahrend der
Kluftbildung ergeben, kann anhand emer Kluftprobe leider nicht iiberpriift werden.

7.3. Spaltspurenuntersuchungen an detritischen Apatiten

Die Bestimmung von Apatitspaltspurendaten (AFTA - Apatite Fission Track Analysis) hat in den
letzten 10 Jahren zunchmend an Bedeutung bei der Bewertung von Temperaturgeschichten in Sedi-
mentbecken gewonnen. AFTA bietet unter ginstigen Umstiinden gegeniiber anderen temperatur-
sensitiven Parametern den Vorteil der zeitlichen Einordeung einzelner geologischer Ereignisse sowie
der Abschitzung von Maximaltemperaturen. Die theoretischen Grundlagen zur Bestimmung und
Interpretation von AFTA-Daten sind einer Reihe von Vertffentlichungen (FLEISCHER et al.
1965¢c, WAGNER 1969, NAESER 1979 GREEN et. al 1986, LASLETT et al. 1987, GREEN
1988, DUDDY et al. 1988, GREEN et al. 1989b, NAESER et al. 1989, GREEN ¢t al. 1989a) ent-
nommen. Die Problematik der Kalibration wird in HURFORD & GREEN (1982) und HURFORD

(1990) im Detail abgehandelt.
- Grundlegendes zur Bestimmung und Interpretation von Apatitspaltspurenaltern.

Spaltspuren (fission tracks) stellen Zonen intensiver Strukturschiden dar, die Kemnfragmente bei der
Kemspaltung entlang ihres Weges in Mineralien hinterlassen (FLEISCHER et al. 1965¢). Diese
kénnen durch Atzverfahren sichtbar gemacht werden. Die Altersbestimmung beruht auf der Auszih-
lung und Vermessung der durch den spontancn Zerfail des 238y verursachten Spaltspuren, Dazu
wird zunachst vorausgesetzt, dab keine Spaltspuren seit der Bildung des Minerals verlorengegangen
sind. 238U ist das einzige natiirlich auftretende radiogene Isotop, dessen Halbwertzeit kurz genug
ist, um eine geniigend groBe Anzahl von Spaltspuren iber geologische Zeitriume zu bilden. Da es in
vielen Mineralen in Spuren vorkommt, sind Spaltspuren in vielen Mineralen, wie z.B. Granat,
Vesuvianit (HAACK 1977), Hellglimmer, Zirkon und Apatit zu beobachten.

Die Spaltspuren werden auf der polierten und danach anggéitzien Mineraloberfliche der Apatite pro
Einheitsfliche ausgezihit und so die Spaltspurendichte bestimmt (WAGNER 1969, NAESER 1979,
NAESER et al. 1989). Es werden nur Kémer gezihlt, die mit ihrer Basis parallel zur kristallo-
graphischen c-Achse orientiert sind. Die Anzahl der spontanen Spaltspuren pro Flichenemheit wird
von drei Faktoren maBgeblich bestimmt:

1) von dem Zeitraunz iiber den Spaltspuren akkumuliert wurden,
2} von dem Urangehalt des Apatits, und
3) von der Spaltspurenliange (GREEN et al. 1989).

Zur Bestimmung des Gesamturangehaltes im Apatit werden die Proben in einem Reaktor bestrahlt,
um das 235U anzuregen. Bei dessen Zerfall werden neue Spaltspuren induziert. Aus dem konstanten
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Verhiltnis des 238U zu 233U, das normalerweise in der Natur beobachtet wird (FAURE 1977),
kann dann der Urananteil des Minerals bestimmt werden. Ganz entscheidend ist in diesem Zusam-
menhang auch die Bestimmung des Neutronenflusses (Neutronen/cm2) wahrend der Bestrahlung der
Proben, da dieser Parameter in die Gleichung zur Altersbestimmung ¢ingeht (NAESER 1979).

Zur Bestimmung der induzierten Spaltspuren wird die sogenannte "External Detector Method" ver-
wendet (GLEADOW 1981), bei der ¢in externer Detektor (U-freier Muskowit) auf dic Probe aufge-
setzt wird. Nach Betrahlung der Probe konnen die durch den Zerfall des U233 entstandenen Spalt-
spuren im Detektor ausgezihlt werden. Diese Methode erméglicht die Bestimmung der Spalt-
spurendichten in einzelen Komem, wihrend bei der frither hiufig verwendeten Populationsmethode
alle Spaltspuren iiber die Gesamtanzahl der Korner aufsummiert wurden und anschlieBend die
Gesamisumme der Spaltspuren durch die Gesamtfliche dividiert eine Gesamtspaltspurendichie
ergab. Die Populationsmethode basiert demzufolge auf der Annahme, daB alle Kémer das gleiche
Ausheilverhalten zeigen, was nicht zutrifft (GREEN 1988).

Unter Beriicksichtigung der spontanen Spaltspurendichte (RHOs), der induzierten Spaltspurendichte
(RHO1), des Neutronenflusses (), der Zerfallskonstanten und Isotopenverhiltnisse von 238y ynd
235U kann das Apatitspaitspurenalter berechnet werden.

- Ausheilverhaiten

Aufgrund der unterschiedlichen Kristallstruktur der einzelnen Minerale werden die Spaltspuren in
Abhiéingigkeit von der Temperatur unterschiedlich erhalten. Bei erhohten Temperaturen heilen die
Kristalldefekte wieder aus (sog. "annealing"), und dic ermittclten Alter geben nicht mehr das
Bildungsalter eines Minerals an.

Die Erhaltung oder das Ausheilen der Spaltspuren wird maBgeblich von der Temperatur bestimmt.
Andere Mechanismen wie Druck, Deformation und der Einflu von Fluiden spielen nur eine unbe-
deutende Rolle (NAESER 1979). Nach NAESER et al. (1989) ist, in Abhingigkeit vor der Auf-
heizrate, diec Temperatur fiir di¢ vollige Ausloschung (“total annealing") der Spaltspuren bei ca. 105
(niedrige Aufheizrate) bis 150°C (hohe Autheizraic) anzuscizen. GREEN et al. {1985} geben einem
maximale Temperatur fiir die Erhaltung der Spaltspuren von 1259C an, wobei eine Reduzierung
dieser Temperatur bei langsamen Heizraten um bis zu 15°C zu erwarten ist. Ferner hat GREEN
(1988) anhand experimenteller Untersuchungen gezeigt, daB es unter geologischen Bedingungen
keine Zone der volligen Erbaltung gibt. Das Ausheilen beginnt demnach bereits bei niedrigen
Temperaturen und setzt sich bei steigenden Temperaturen in beschleunigtem MaBe (DUDDY et al.
1988) bis zum volligen Ausheilen fort. Die natiirlichen (spontanen) Spaltspuren erscheinen aus
diesem Grund auch immer kiirzer (ca. 14,5 pm) als die induzierten Spaltspuren, die eine initiale
Linge von ca. 16 um aufweisen. Der Ausheilvorgang fiihrt zudem zn einer Reduzierung der Anzahl
der Spaltspuren (Spaltspurendichte), was wiederum zu jiingeren Apatitspaltspurenaltern fidhrt. Aus
diesem Grund mub} ein Apatitspaltspurenalter immer als MaB fir den Zeitraum, iiber den Spalt-
spuren akkumuliert und durch Ausheilprozesse in der Zeit wieder verkiirzt werden, verstanden
werden.

Da die Lingenverteilung eine Funktion der thermischen Geschichte ist, muB auch das Apatit-
spaltspurenalter als integrierendes Mal fiir diese thermische Geschichte interpretiert werden. Im
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Variation

Spalt- Einzelkorn- mittiere Spaltspuren-
T (°C)| spuren- g;;rzg:ft or. alters- Spaltspuren- | langen-
alter mit der Teufe verteilung lange verieilung
30 schmal, _
symmetrisch,
kleine schmal, 14,5 pm unimodal,
oder unimodal, ]
— 40| keine Ngtte:'wert .
Differenz . Maximum abnefmen
gering mit
- 2um um h d
50 Ablage- Ablagerungs- Zunhenhmender
rungs- alter Temperatur
alter 14,5 -13 ym S.A.
— 60 zwischen
0,8 - 1,5 ‘-’m
e 70 -
- wie oben wie oben,
dnger ’
jang . aber
als Maximum 13 -11,5 pm zunehmend
— 80 Ab’age_ um ! breit
rasch reduziertes
rungs-
g Alter
— 90 aﬂer s_ A.
h abnehmend von 0 bis zwischen
rasc Ablagerungs- 1-3um
— 100| 3 I
it von 1- 16 uym
| m umo0 S.A. ca. 3 uym
— 110] Zu-
wenige
nehmender Kérn:r wenige
Temperatur weniae
— 120 intermediare J Spaltspuren
Alter Spaltspuren
keine keine
- 0 0 alle 0 :
130 Spaitspuren Spaltspuren

Tab.6: Temperatursensitive Apatitspaltspurenparameter fiir Proben aus dem Otway Basin
(Australien), die rezent ihre maximalen Temperaturen erreicht haben. Die
Spaltspurenidngenangaben beziehen sich auf die "Confined tracks".
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"korrigierten Apatispaltpurenalter" wird der Verlust von Spaltspuren und damit dic Reduzierung des
Alters beriicksichtigt (GREEN 1988).

Das Ausheilverhalten im Apatit wird zudem maBgeblich vom Chlor/Fluor-Verhalinis bestimmt
(GLEADOW & DUDDY 1981, GREEN et al. 1986, GREEN et al. 1989b). Dabei heilen fluor-
reiche Apatite schneller aus als chlorreiche. Diescs Verhalten kann, bei Vorkommen von verschie-
denen Apatitpopulationen in ein und derselben Probe, Probleme bei der Interpretation der Daten
hinsichtlich der Temperaturbestimmung verursachen. Aus den oben genannten Griinden ist daher die
Bestimmung der Spaltspurenldnge der sogenannten "confined tracks" von aubBerordentlicher Bedeu-
tung fiir die Bewertung der Temperaturentwicklung.

Als "confined tracks" werden Spaltspuren bezeichnet, die nicht an der polierten Oberfliche des
Korns austreten, deren gesamte Linge aber durch kleine Risse oder iiber andere Spaltspuren
angeitzt wurde. Nur horizontale "confined tracks" werden auf Prismenflichen der Korner gemessen.

Generell kann die Verteilung der Spaltspurenlingen als guter Temperaturindikator im Intervall
zwischen 70 und 1259C verwendet werden, da die Spaltspuren in diesem Intervall besonders sensitiv
auf Temperaturzunahme reagieren. Zunchmende Temperaturen konnen an der Reduzierung der
mittleren Spaltspurenlingen erkannt werden. Zudem kann das Verhiiltnis aus den initialen Langen
(1) und den reduzierten Spaitspurenlingen (1), als MaB fiir die Verkiirzung und damit als Ma8 fiir
erhohte Temperaturen gewertet werden. Hieraus ergeben sich wertvolle Hinweise fiir die
Temperaturgeschichte. In Tab. 6 sind die Veranderungen die sich bei steigenden Temperaturen in
den AFTA-Daten erkennen lassen, dargestellt (GREEN et al. 1989). Diese Beobachtungen gelten
allerdings nur fiir Proben, die rasch abgekiihlt sind und heute thre maximalen Temperaturen

erreichen.
7.3.1 Probenauswahl fiir AFTA - Vorkommen von Apatiten

- Probenauswahl

Eine entscheidende Voraussetzung fir dic Bohrnungs- bzw. Probenauswahl ist die heutige
Bohrlochtemperatur, die 120°C nicht berschreiten sollte. Fir einc eingehende Bewertung der
Temperaturgeschichte der Sedimente in einer Bohrung sollten zudem méglichst mindestens 6 Proben
iiber das gesamte Teufenprofil einer Bohrung ausgewihit werden (BRAY, pers. Mitt 1990).

In den Bohrungen A,B und N lag kein geeignetes Probenmaterial vor, da nur schr tief versenkte
Proben, die rezent Temperaturen iiber 100°C ausgesetzt sind, entnommen werden konnten oder aber
aufgrynd der Lithologie (Karbonate) keine Apatite zu erwarien waren.

In der vorliegenden Arbeit wurde daher nur das Probenmaterial der Bohrung F auf den Gehalt an
Apatiten untersucht. Zu diesem Zweck wurden Dimnschliff- und Kathodenlumineszenz-Unter-
suchungen in Sandsteinen aus dem Oberkarbon der Bohrung F durchgefiihrt. Da im Prinzip schon
wenige Apatitkorner fiir AFTA ausreichen, sind grundsitzlich in allen betrachteten Kemproben
geniigend Apatite vorhanden.

Aus dem oberkarbonischen Intervall wurden vier Kernproben bei 2300, 2500, 2760 und 3230 m fiir
AFTA ausgewihit. Aus dem Buntsandstein (Bereich Detfurth-Sandstein) wurden Cuttingproben aus
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Teufen von 1290 bis 1315 m zu einer Probe zusammengefalit, um geniigend Probenmaterial fir
AFTA zur Verfiigung zu haben. Zusitzlich wurde noch eine Kemprobe aus dem Bentheimer
Sandstein (Mittelvalendis) einer dirckt benachbarten Bohrung analysiert

- Menge an separicrten Apatiten

Nach der Schwermineralabtrennung waren geniigend Apatite in allen Oberkarbon- und der
Buntsandsteinprobe vorhanden. Die Form der Komer ist in den Oberkarbonproben iiberwiegend
idiomorph. Die Apatite sind durch einen griinlich-gelb lumineszierenden, gerundeten Kern und einen
hellrosa lumineszierenden Anwachssaum charakterisisert. Da dieser Saum durch Anitzverfahren
sichtbar gemacht werden kann, ist keine Beeinflussung der Spaltspurenlingenverteilungen zu
erwarten, falls sich Anwachssaum und Detritus im Chlor/Fluor-Verhiltnis unterscheiden. Die
Buntsandsteinprobe weist gerundete Apatitkémer auf Aus der Probe aus dem Bentheimer Sandstein
konnten nur zwei Apatitkdmer separiert werden, dic ebenfalls idiomorph sind.

7.3.2 Temperaturbestimmung anhand der AFTA-Daten der Bohrung F

Die Apatitspaltspurenalter und Langenverteilungen sind in Abb. 65 und Abb. 67 dargestellt
Zusitzlich sind dort die mittleren Spaltspurenlingen und die zentralen Alter mit der Standard-
abweichung (o) angegeben. Aus den Daten konnen sowohl erhohte Temperaturen in der geolo-
gischen Geschichte als auch gegeniiber den korrigierten Bohrlochtemperaturen niedrigere rezente

Temperaturen abgeleitet werden.
- Hinweis auf niedrigere heutige Temperaturen

Die heutigen Bohrlochtemperaturen der Bohrung F nehmen von ca. 15°C im Bereich der Probe
GC331-1 auf ca. 1209C in der Probe GC331-6 zu (Tab. 7). Demzufolge wire zu erwarten, dab in
der am tieftsen versenkten Probe keine Spaltspuren mehr zu beobachten sind. Aus der Spaltspuren-
langenvertetlung fiir diese Probe (Abb. 65) geht aber hervor, dal noch eine Reihe von Spaltspuren
von mehr als 10um Linge vorhanden sind, was auf rezente Temperaturen unter 120°C schliefen
laBt. Unter der Annahme, da die Zusammensetzung der Apatite der des Durango Apatits
(GREEN et al. 1986) entspricht, kénnen mit angenommenen Temperaturgeschichten die Langenver-
teilungen modelliert werden (GREEN et al. 1989 b). Diese Methode wurde prinzipiell an Apatiten
mit dhnlicher Zusammensetzung aus dem Otway Becken (Australien) geeicht (Tab 6) Wird
entsprechend dieser Methode verfahren, dann ergibt sich fir die tiefste Probe eine heutige
Temperatur von 104 +5 OC, die 10 bis 159C niedriger als die gemessenen Bohrlochtemperatur liegt.
Fiir die Proben GC331-2 bis GC331-5 liegen die so ermittelten Temperaturen zwischen < 50 bis 90
+ 50C (Tab. 7). Diese Angaben gelten natiirlich nur dann, wenn das Ausheizverhalten der in dieser
Arbeit beobacheteten Apatite dhnlich dem der zur Kalibration des Modells verwendeten Apatite ist
(GREEN et al. 1989b). Die Gleichungen fiir die Modellierung sind bisher nicht publiziert (DUDDY

& COYLE 1991).
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Andererseits kinnten thermische Ereignisse, die nicht dlter als ca. 500000 Jahre sind, zur Erhéhung
der rezenten Temperaturen beigetragen haben, die aber aufgrund der Kinetik in den Spaltspuren-
langenverteilungen nicht erkannt werden (DUDDY, miindl. Mitt. 1992).

Probennr. Teufe (m) BHTcorr PT-AFTA
GC331-1 165 15 15
GC331-2 1300 60 50
GC331-3 2300 87 75
G(C3314 2500 98 85
GC331-5 2760 110 90
GC331-6 3230 120 105

Tab.7: Vergleich der BHT-Daten und der anhand der AFTA-Daten ermittelten rezenten
Bohrlochtemperaturen (PT-AFTA) in ©C.

Zur Veranschaulichung der Unterschiede wird ein linearer thermischer Gradient berechnet, der fur
die korrigierten BHT-Daten (BHTcorr. ) ca. 340C/km betragt, wahrend die PT-AFTA (present
temperatures AFTA) ¢inen Gradienten von ca. 299C/km indizieren. Interessanterweise entsprechen
die AFTA-Temperaturen in etwa den unkorrigierten Bohrlochtemperaturen.

Dic Problematik der exakten Bestimmung der Bohrlochtemperaturen wird eingehend von HER-
MANRUD et al. (1990) diskutiert.

- Hinweise auf erhohte Paliotemperaturen.

Aus den Apatitspaltspurenaltern und Liangenverteilungen sowie aus den Altersverteilungen der
Einzelkémmer kénnen erhéhte Temperaturen zu irgendeinem Zeitpunkt der geologischen Geschichte
abgeleitet werden. Die Apatitspaltspurenalter sind in Abb. 66 in Abhdngigkeit von der Teufe
dargestellt. In Abb.67 sind die Verteilungen der Einzelkornalter dargesteilt. Das Einzelkorn in der
Probe GC331-1 zeigt ein Alter von ca. 161,4 = 42,4 Ma. Die Daten beruhen nur auf der Aus-
zahlung eines Korns, das ilter als das stratigraphische Alter ist (ca. 140 Ma). Dennoch indiziert
dieses Alter, daB diese Probe méglicherweise nie héhere Temperaturen als 70 bis 80°C erfahren hat.

Die anderen Proben zeigen mit der Teufe abnehmende Alter von 89,3 + 8,5 Ma auf 11,8 £ 53 Ma
(Abb.67). Diec Alter bezichen sich auf sogenannte Zentralalter ("central ages"), die in Proben
angegeben werden, in denmen eine breite Verteilung der Apatitspaltspurenalter vorliegt (GAL-
BRAITH 1981).

In den Proben sind demzufolge alle Apatitspalispurenalter betrichtlich jinger als die stratigra-
phischen Alter (Abb 67). Die Alter sind zodem betrichtlich jinger, als es fiir die heutigen Bohrloch-
temperaturen (PT-AFTA) zu erwarten gewesen wire, Direkte Hinweise auf die Maximaltemperatur
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liefert jedoch nur die Probe GC331-2, die aus einer Teufe von 1300 m stammt, in der die heutige
Bohrlochtemperatur bei ca. 50°C liegt. Wiirde diese Temperatur der maximal erreichten Tem-
peratur entsprechen, wiren kaum jingere Spaltspurenalter als die stratigraphischen Alter zu erwar-
ten. Aus der Verteilung der Einzelalter geht jedoch hervor, daB nur ein Korn élter als das stratigra-
phische Alter ist, wihrend die anderen Komer deutlich jiingere Alter unter 200 Ma zeigen, wobei ¢in
Maximum zwischen 100 bis 50 Ma anfiritt (Abb. 67). Aus dieser Verteilung kann
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Abb.66: Vergleich der stratigraphischen Alter mit den Apatitspaltspurenaltern und miti-
leren Spaltspureniangen in Proben der Bohrung F. Die Temperaturen entsprechen

den BHT-Daten.

geschlossen werden, daB nicht alle Spaltspuren vollig ansgeheilt sind und somit maximal ca. 1200C
erreicht wurden In den vier tisfer versenkicn Proben sind keine Einzelaiter unter ca. 70 Ma anzu-

treffen (Abb. 67). Diese Proben diirften demnach alle iiber 120°C hinaus aufgeheizt worden sein.

Femer geht aus Abb. 66 hervor, dal die Spaltspurenalter zunachst bis zur Probe GC331-2 starker
abnehmen und in den vier tiefer versenkten Proben die Abnahme der Alter insgesamt langsamer mit
zunchmender Teufe verliuft. Dieses Muster ist charakteristisch fiir eine Sequenz, die in der
Vergangenheit hohere Temperaturen erfahren hat und anschlieBend abgekithlt wurde. Innerhalb des
Intervalls zwischen den Proben GC331-2 (1300 m) und GC331-3 (2300 m) ist der Ubergang von
der Zone der teilweisen Ausldschung der vor der Abkiihlung gebildeten Spaltspuren zur Zone der
volligen Ausloschnug der Spaltspuren zu erwarten. Das ist ein weiterer Hinweis darauf, da8 die
Spaltspuren der vier tieferen Proben vollig ausgelSscht waren, bevor eine Abkiihiphase begann.
Zusitzlich kann aus der Langenverteilung der Spaltspuren ("confined tracks") auf hohere Tempe-
raturen in der geologischen Vergangenheit geschlossen werden. In Abb. 65 sind die Langenver-
teilungen der einzelnen Proben dargestellt. Alle Proben zeigen variable und relativ breite

T
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Verteilungen. Signifikant ist jedoch, daB eine Reihe von Spaltspuren zu beobachten sind, deren
Lange kiirzer ist, als es nach den heutigen, revidierten Bohrlochtemperaturen zu erwarten wire. Da
ererbte Spaltspuren, aufgrund der Spaltspurenalter, die jinger als die stratigraphischen Alter sind,
ausgeschlossen werden konnen, miissen die Langenverteilungen ebenfalls als Resultat erhohter Pa-
Iiotemperaturen gewertet werden.

Aus diesen Uberlegungen kann geschlossen werden, daB die Maximaltemperaturen in der Probe
GC331-2 ca. 110 bis 120°C betragen haben, wihrend alle tiefer versenkten Proben hoheren Tem-
peraturen als 120°C in der Vergangenheit ausgesetzt waren. Bei erhhten Autheizraten konnten die-
s¢ Temperaturen noch etwas héher gewesen sein (bis max. 130°C).

Aus dem Vergleich der heutigen Bohrlochtemperatur von ca. 509C fiir die Probe GC331-2 und der
Maximaltemperatur von c¢a. 110 bis 120°C (130°C), ergibt sich eine minimale Abkiihlung von ca.
60 bis 70°C.

- Hinweis auf den zeitlichen Verlauf der Abkiihlphase

Uber die Dauer und den Zeitpunkt der Abkthlphase geben nur die Daten der Proben GC331-2 und
GC331-3 Auskunft. Aber auch mit den Daten dieser Proben ist eine zeitliche Eingrenzung des Be-
ginns der Abkithlphase ungenau.

Das Maxitmum der Einzelaiter der Probe GC331-2 liegt im Bereich zwischen 50 bis 100 Ma (Abb.
67). In diesen Kémern waren alle Apatitspaltspuren ausgeheilt, wenn man annimmt, dal sie einen
héheren Fluorgehait aufweisen. Das élteste Korn mmB als chiorreich angesehen werden, da es noch
ilter als das stratigraphische Alter ist und die Spaltspuren nicht ausgeheiit sind.

Aus diesen Beobachtungen kann geschiossen werden, daB mindestens vor 100 bis 50 Ma vor heute
bereits wieder Spaltspuren in dieser Probe akkumuiiert wurden. Die Maximaltemperaturen wurden
demnach in diesem Zeitintervall wieder tiberschritten.

Da die Temperaturen nochmals ca. 80°0C (siche unten) in dieser Probe ercicht haben, konnte dies
auch zu eier leichten Reduzicrung der Alter in der Probe GC331-2 gefithrt haben. Eine genauere
zeitliche Einordnung der Abkiihiphase erscheint hier nicht moglich. Das zentrale Alier dieser Probe
beruht auf einer schr breiten Verteilung der Emzelkomalter und datiert kein Ereignis, so da eine
Angabe eines Alters hier ohne geologische Bedeutung ist.

Eine weitere Eingrenzung der Abkihlphase ist anhand der Probe GC 331-3 méglich. Die Spalt-
spuren in der Probe GC331-3 waren vor Beginn der Abkiihiphase vollig ausgeheilt (s.0). Das kor-
rigierte Spaltspurenalter (GREEN 1988), bei dem der Verlust von Spaltspuren wihrend des Aus-
heilens in Anndherung rechnerisch eleminiert werden kann, liegt fiir diese Probe bei 55 Ma. Einzelne
Alter erreichen einen Maximalwert von 71 Ma (Abb. 67). Diese Komer sind méglicherweise chlor-
reich. Das bedeutet, dal diese Probe zumindest seit 55 Ma wieder Spaltspuren akkumuliert hat und
damit unter 1200C abgekiihlt wurde, wahrscheinlich aber schon fiiher aufgrund des Alters von 71
Ma in den chlorreichen Apatiten, deren Spaltspuren in jedem Fall in dieser Probe auch véllig ausge-
léscht waren. Insofern 1Bt sich die Abkithlphase etwa auf einen Zeitraum zwischen 70 und 100 Ma
einengen. Dieses Zeitintervall stimmt recht gut mit dem Zeitpunkt des Hebungsereignisses im
Niedersachsischen Becken zwischen ca. 90 und 80 Mybp iberemn (BINOT et al. 1990).
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- Hinweise auf eine Aufheizung im Eozin.

Die korrigierten Alter der Proben GC 331-5 bis GC331-6 liegen bei 27 bzw. 33 Ma. Demzufolge
sind erst seit dieser Zeit Spaltspuren in diesen Proben akkumuliert worden. Vorher miissen alle
Spaltspuren ausgel6scht gewesen sein, was bedeutet, daB die Temperaturen @ber 1209C gelegen
haben diirften. In der Verteilung der Spaltspuren in der Probe GC331-4 ist eine leicht Bimodalitit
zu erkennen (Abb. 65). Das bedeutet, dafl die Spalispurenpopulation, die nach der vélligen Aus-
Ischung vor mindestens 70 Ma gebildet wurde, emeut héheren Temperaturen ausgesetzt war. Die
Spaltspurenlangen unterhalb von 10um in dieser Probe und ein Verhiltnis von 15/ von ca. 0,65
deutet auf ein weit fortgeschrittenes Ausheilen dieser Probe hin, was auf Temperaturen von ca.
110°C schlieBen 148t. Das korrigierte Alter von 43 Ma fiir diese Probe zeigt demnach an, daB diese
Temperaturen wahrscheinlich vor dieser Zeit erreicht wurden. Die Spaltspuren mit den gréBeren
Langen repriisentieren die nach der zweiten Abkiihlung gebildeten Spaltspuren. Die Verkiirzung
auch dieser Spaltspuren ist durch die heute erhohten Temperaturen bedingt.

Dic Lingenverteilung der Probe GC331-2 deutet ebenfalls auf ein emeutes Aufheizen nach dem
Erreichen der Maximaltemperaturen hin, da die mittlere Spaitspurenlange anf 11,43 um reduziert
ist. Aufgrund der heute sehr niedrigen Temperaturen kann dieses Ausheilen nicht auf die rezent
erreichten Temperaturen zuriickgefithrt werden. Die geringere Standardabweichung von £ 1,14 und
das 14/l von ca. 0,8 deutet auf Temperaturen im Bereich zwischen 80 und 90°C hin. (s. Tab. 6).
Diese erhohten Temperaturen wurden méglicherweise irgendwann zwischen 55 Ma (Beginn der Eo-
zansedimentation) und 43 Ma (korrigiertes Alter GC331-4) erreicht und lagen damit ca. 30°C héher
als die heutigen Bohrlochtemperaturen.

- Zusammenfassung der AFTA-Resultate
Aus den AFTA-Daten konnen zusammenfassend folgende Resuitate abgeleitet werden:

a)  Die heutigen gemessenen und korrigierten Bohrlochtemperaturen erscheinen um durchschnitt-
lich 10 bis 15°C héher als die anhand von AFTA ermittelten Daten.

b)  Die Abkiihlung nach erreichen der Maximaltemperaturen erfolgte im Zeitraum vor ca. 100
und 70 Ma.

¢)  Die Maximaltemperaturen waren fiir die Probe GC331-2 (rezent 1300 m) mindestens 60 bis
709C héher als heute.

d) Im spiten Eozin ist mit einem erncutem Anstieg der Temperaturen um ca. 30°C zu rechnen.
Die Abkiihlung setzte vor ca. 50 bis 30 Ma ein.
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7.4 Bestimmung des Kristallinititsgrades von Illiten.

Der Ausdruck Illit bezeichnet nicht ein Einzelmineral, sondern wird fiir die 10A-Komponente der
Tonfraktion verwendet, die eine glimmerihnliche, hydratisierte Struktur aufweist. (DUNOYER DE
SEGONZAC 1970, BROWN & BRINDLEY 1980, MOORE & REYNOLDS 1989). Dabei ist die
Entstechung des Hlits aus der prograden Umwandlung von Smectiten mit geringeneren Anteilen an
IIlit (mixed layer- Minerale) zu reinen Illiten unter der Abgabe von Wasser und dem Einbau von
Kalium bei ansteigenden Temperaturen maglich (HOFFMANN & HOWER 1979, BRINDLEY &
BROWN 1980, MOORE & REYNOLDS 1989). Unter bestimmten Bedingungen kann It in Ge-
steinen auch authigen wihrend der Diagenese entstehen. Dazu ist eme verminderter Durchfluf von
sauren Porenwissern und ein entsprechendes Kalium- und Alumintumangebot erforderlich
(HUANG et al. 1986).

Die zunchmende "Verdringung” von Wasser, die Fixierung des Kaliumions und die Umordnung der
Struktur (Substitution Al -> Si) wahrend der Diagenese ist im Réntgendiffraktogramm in der
zunchmenden Schirfe des 001-Reflexes des Illits dokumentiert. Der daraus abgeleitete Index, die
sog. tkristallinitét, ist demzufolge ein Spiegel dieser temperaturabhingigen chemischen Verin-
derungen,

Die Mitkristallinitit gilt, dhnlich wie die Vitrinitreflexion, als ein relatives MaB zur Abschiitzung
des Diagenesegrades in Sedimentgesteinen. Zur Bestimmung der Hlitkristallinitit wird die Halbwert-
breite (Breite des Peaks auf halber Hohe - Hb) des d(001)-Peaks (10-A) bestimmt und in mm ange-
geben (KUBLER 1967a). Um Abhiingigkeiten von Geratekonstanten zu vermeiden, wird die Halb-
wertbreite des Illits ins Verhéltnis zur Halbwertsbreite des 4,26 A-Quarzreflexes eines gut auskris-
tallisierten Quarzes gesetzt und dann mit dem Faktor 100 multipliziert (WEBER, 1972, TEICH-
MULLER et. al 1979). Um vergleichbare Werie zu erhalten, miiBte im Prinzip fir alle Berech-
nungen der gleiche Standard verwendet werden.

Hb 10 A-Ilitpeak (mm)
litkristallinitst ~ (K) = — ot 100
Hb 4,26 A-Quarzpeak (mm)

In der vorIiegenden Arbeit wurden alle Messungen der Hiitknistallimitat an der Tonmineralfraktion
<2um durchgefiihrt, um komgroBenabhingige Variationen der FEinzelwerte auszuschlieBen
(TEICHMULLER et al. 1979, BRAUCKMANN 1984). Zudem wurden "diume" Priparate analog
zu der von WEBER (1972} vorgeschlagenen Methode hergestellt. Die Werte koénnen nicht mit den
von TEICHMULLER et al. (1979) an sog. dicken Priparaten ermittelten Daten, verglichen werden.

Die Verdnderung der Hlitpolytypie als MaB der zunchmenden thermuschen Belastung (1-MD -> 2
Md) eines Sediments (DUNOYER DE SEGONZAC 1970) wurde in dieser Arbeit nicht untersucht.

Die Einzelwerte der Illitkristallinitat fiir 25 Proben sind in Tab. C10 aufgelistet.

-
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7.4.1 IK-Daten der Bohrungen

- Bohrung A

Fiir eine Sandstein- und drei Tonsteinproben wurden IK-Werte bestimmt. Die Werte schwanken
zwischen 320 und 402. Ein signifikanter Unterschied zwischen der Sandsteinprobe und den Ton-
steinproben ist nicht ersichtlich. Die Streuung der Werte von +42 um einen Mittelwert von 359 fir
den gleichen Teufenbereich (4099 bis 4122 m) entspricht den in der Literatur beschriebenen Varia-
tionen fiir IK-Werte in verschiedenen Untersuchungsgebicten. BRAUCKMANN (1984) gibt z.B.
fiir IK-Werte unter 200 einen Fehler von £10 und oberhalb von 400 einen Fehler von £50 an.

- Bohrung B

In der Bohrung B wurden fiir zwei Sandsteinproben und drei Tonsteinproben die IK-Werte ermittelt.
Die Einzelwerte schwanken zwischen 260 und 364. Auffillig ist, daB die Sandsteinprobe E 27544
eine deutlich verbesserte Hlitkristallinitit gegeniiber den anderen Proben aufweist. Betrachtet man
die Anteile der einzelnen Tonminerale, die nach der Methode von BISCAYE (1965} bestimntt
wurden, dann wird deutlich, daB gerade diese Probe den niedrigsten Anteil an Illit zeigt, wie aus
Tab. C 10 hervorgeht. Anhand petrographischer Untersuchungen kénnen in den Sandsteinen grofie
detritische Hellglimmer nachgewiesen werden. Aufgrund des geringen Illitgehaltes in dieser Probe
konnte in diesem Fall ein relativ erhohter Hellglimmeranteil cine verbesserte Kristallinitit vor-
tiauschen. Diese Probe wird nicht weiter beriicksichtigt.

Fir die restlichen Proben kann ein Mittelwert firr die IK von 351 + 17,7 im Teufeninfervall
zwischen 3511 bis 3580 m und ein Mittelwert von 335,5 + 14,8 im Teufenintervali von 3786 bis
3794 m bestimmt werden. Uber ein Intervall von 200 m ist kein signifikanter Anstieg festzustellen.

- Bohrung F
In der Bohrung F wurden insgesamt acht Sandstein- und 7 Tonsteinproben diber ein Teufenintervall

von ¢a. 1075 m analysiert.

Die IK-Werte schwanken zwischen 237 und 349. Eine eindeutige Abnahme der IK ist innerhalb des
Teufenintervalls nicht zu beobachten, obwohl mit einer deutlichen Temperaturzzmahme von min-
destens 30°C zu rechnen ist. Systematische Variationen zwischen den einzelnen Lithologien sind vor
allem im tieferen Teufenintervall offensichtlich. Zwischen 3215 und 3379 m zeigen die Sandsteine
(237 bis 249) durchweg eine bessere Kristallinitst als die Tonsteine (287 bis 320). Bedeutends
Unterschiede in der Tonmineralzusammensetzung sind nicht erkennbar. Fir diese Unterschiede kon-
nten mehrere Faktoren verantwortlich gemacht werden. Zum cinen liegen in den Sandsteinen die
detritischen Hellglimmeranteile (gute Kristallinitaten), nach Modalanalysen bei bis zu 2%. Ein Ein-
trag dieser relativ groffien Glimmer in die Tonmineralfraktion ist trotz duflerst schonender Aufbe-
reitung der Proben nicht auszuschlieBen.

Mboglich wire aber auch, dab das Kaliumangebot in den Sandsteinen von Bedeutung ist, da durch
die diagenetische Alteration der Feldspiéte erhoht sein kénnte. In Beispielen von der amerikanischen
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Golfkiiste konnte z.B. gezeigt werden, daB die Umwandlung von Smektit zu Hlit aufgrund des
Mangels von Kalium unterbunden werden kann (LYNCH & REYNOLDS 1984).

Der gleiche Trend ist fisr Sand- und Tonsteine im Intervall zwischen 2942 und 2083 m zu beob-
achten. Die Unterschiede sind in diesem Fall aber nicht sehr deutlich ausgepragt.

In der Sandsteinprobe E 28920 liegen zudem die Pseudomatrixanteile, die urspriinglich iiberwiegend
aus Tonklasten bestanden haben diirfien, relativ hoch und erreichen 7%. Diese Tonklasten sind stark
illitisiert, so daB ein Eintrag von primar gut kristailinem Material in die Tonmineralfraktion eben-
falls zu einer Vortiuschnug besserer Kristallinitéiten filhrt.

Betrachtet man nur die Tonsteinproben, dann ist ebenfalis keine Zunahme der Kristallinitéit mit der
Teufe erkennbar. Die Einzelwerte schwanken mehr oder weniger stark, so daB andere Faktoren
einen EinfluB haben, die nicht niher charakterisiert werden kénnen. Der Anteil an It Iiegt in allen
Tonsteinproben diber 75%. Wahrscheinlich wurde primér bereits liberwiegend Illit sedimentiert, so
daB auch hier ein Eintrag an gut kristallisierten detritischen Illiten nicht ausgeschlossen kann. Die
Resultate stimmen im Prinzip gut mit Ergebnissen von CONZE (1984) iiberein, der ebenfalls keine
teufenabhingige Veranderung der IK fiir Proben aus dem Ruhrkarbon feststellen konnte.

7.4.2 Vergleich der Vitrinitreflexions- und Hlitkristallinititswerte

Korrelationen zwischen der Vitrinitreflexion und der IK wurden bereits hiufig fiir verschiedene
Gebiete aufgestellt (z.B. TEICHMULLER et al. 1979, FREY et al. 1980, BRAUCKMANN 1984,
REINHARDT 1991). Alle Autoren weisen darauf hin, daB fiir jede Region in Abhiingigkeit von den
geologischen und tektonischen Randbedingungen unterschiedliche Korrelationen zwischen den bei-
den Parametern bestechen. Bei allen Korrelationen wird deutlich, daB ein sehr grofler Variations-
bereich aufiritt, der mitunter eine zuverlissige Aussage zu zunchmender thermischen Uberpragung
unmdéglich macht. Unterschiedliche Priparationsmethoden erschweren die Interpretation.

Die ausgeprigte "Unschirfe” der IK, besonders in Reifebereichen unterhalb von 1,0 bis 1,5 %Ry,
14Bt diesen Parameter fiir dic Verwendung bei erdoigeologischen Fragésteﬂungen ohnehin unbrauch-
bar erscheinen. Erst oberhalb dieser Werte ist eine Anwendung sinnvoll.

Fiir die vorliegenden Proben wurde versuchsweise eine Korrelation von BRAUCKMANN (1934)
verwendet, die fiir den Bereich des Bramscher Massivs und fur Proben aus Tiefbohrungen im nord-
westdeutschen Raum aufgestellt wurde. Diese Korrelation wurde an Gesteinen des oberen Muschel-
kalks fiir diinne Priparate erstellt (Abb. 68). Die Werte fiir die eigenen Proben sind dort mitbe-
riicksichtigt.

Fiir dic Proben der Bohrungen A und B korrelieren dic gemessenen IK-Werte in etwa mit einem
Vitrinitreflexionswert um 1 %R, entsprechend dem Trend fiir die Tiefbohrung in Nordwest-
deutschland. Dieser Wert entspricht den gemessenen Werten von ca. 0,9 bis 1,04%R,, fiir diese
Bohrungen. In der Bohrung F spiegelt sich die deutliche Streuung der IK-Werte wider. Ein ein-
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Abb.68: Illitkristallinitdtswerte in Abhangigkeit von der Vitrinitreflexion (% Ro). Zum Ver-
gleich wurden die von BRAUCKMANN (1984) ermittelten Trends far Bohrungen
aus dem Nordwestdeutschen Becken sowie im Bereich des Bramscher Massivs
eingezeichnet.

deutiger Zusammenhang zwischen der Vitrinitreflexion und der IK ist daraus nicht abzuleiten.
Insgesamt liegen die Werte im Bereich der von BRAUCKMANN (1984) ermittelten Werte fiir den
Bereich des Bramscher Massivs. Im Vergleich zu den unreiferen Proben ans den Bohrungen A und
B ist ein leichter Anstieg der Werte zu erkennen.

Aus den Ergebnissen, die fiir diese drel Bohrungen ermittelt wurden, deutet sich an, daB die Illitkri-
stallinitit von sehr vielen unterschiedlichen Faktoren beeinfluft werden kann. Der Temperatur-

einfluB spielt sicher eine dominierende Rolle. Aber andere Faktoren wie

1)  Fragen der Priparation und Eichung,

2)  Faziescinflisse,

3}  das K-Ionenangebot,

4)  die regionalgeologisch/tektonischen Randbedingungen

miissen bei der Bewertung der IK-Werte beriicksichtigt werden. In gewisser Weise ergibt sich eine
shnlichen Problematik (Probenaufbereitung, Kontaminationen ectc.) wie bei einem groBen Teil der
organischen Reifeparameter. Die stirkere Streuung der Einzelwerte erschwert jedoch eine prézisere
Aussage zur Temperaturgeschichte mittels dieser Methode in den vorliegenden Probensequenzen
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ganz erheblich. Aufgrund der geringen Aussagekraft der Daten werden die IK-Werte nicht weiter
beriicksichtigt.

8.0 Zusammenfassung und Diskussion der Temperaturdaten

Die Ermittlung von Paljotemperaturen erfolgte mittels der Analyse von Fliissigkeitseinschliissen in
authigenen Mincralphasen, von Apatitspaltspurenparametern und der Bestimmung von Sauer-
stoffisotopenverhiltnissen in Karbonatzementen. Zusatzlich wurden Illitkristallintitswerte ermittelt,
dic aber keine dirckte Aussage zur Paliotemperaturentwicklung erméglichen, so daB auf eine
Diskussion dieses Parameters verzichtet wird.

8.1 Zusammenfassung und Diskussion der Ergebnisse der einzelnen Bohrungen
8.1.1 Ergebnisse der einzelnen Bohrungen

- Bohrung A

Priazise Paliotemperaturaussagen sind ir der Bohrung A nur mit den Dater aus den
Flissigkeiteinschliisssen aus den Rotlisgend-Sandsteinen zu erzielen.

In Abb. 69 sind die aus den Flissigkeitseinschliissen ermittelten Paldotemperaturen und ein aus den
BHT-Daten hergeleiteter hypothetischer geothermischer Gradient dargestellt. Vergleicht man die aus
den Fliissigkeitseinschhiissen ermittelien Temperaturen mit den heutigen Bohrlochtemperaturen dann
wird ersichtlich, daB die Bohriochtemperaturen um ca. 20°9C piedriger liegen als die maximalen
Paliotemperaturen von ca. 140°C.

Zumindest die aus den Flussigkeitseinschlissen in aunthigenen Quarzzementen hergeleiteten
Temperaturen von maximal 1350C sind vermustlich bereits im Jura erreicht worden. Dicse Zemente
sind teilweise mit authigenen Illiten vergesellschafiet, die entsprechend der K/Ar-Alter in diesem
Gebiet (LEE et al. 1989) vor ca. 120 bis 150 Mybp gebildet wurden. Im Jura waren die Rotliegend-
Sedimente maximal 2500 m versenkt. Insofern ist mit einer Zunahme eines moglichen
geothermischen Gradienten auf nahezu 459C/km (Abb. 69), gegeniiber einem rezenten Wert von
27°C/km, zu rechnen. Jingere Alter der Ilite sind jedoch nicht ganz auszuschlieBen, wie aus einem
regionalen Trend enthommen werden kann (LEE ¢t al. 1989).

Zu welchem Zeitpunkt die maximalen Paldotemperaturen von ca. 140°C, die mittels der redqui-
libricrten Fliissigkeitseinschliisse in den Fe-Dolomiten ermittelt wurden, erreicht wurden, kann nicht
ganz gekiirt werden. Grundsatzlich konnen diese Temperaturen ebenfalls Ende Jura erreicht worden

sein, da auch die Fe-Dolomite im Zusammephang mit der Illitbildung gesehen werden konnen. Ein
Erreichen dieser Temperaturen im Zuge der stirkeren Versenkung im Tertidir kann aber nicht

ausgeschlossen werden. Unter der Annahme, daf die Maximaltemperaturen von ca. 1400C im
jingeren Tertidr erreicht wurden, ist ebenfalls mit einem etwas hoheren geothermischen Gradienten
als heute zu rechnen.
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Abb.69: Paldotemperaturwerte und rezente Bohrlochtemperaturen in Abhéngigkeit
von der Teufe fdr die Gesteine der Bohrung A.

~ Bohrung B

Paldotemperaturen konnten fiir diese Bohrung mit Hilfe der Analyse von Fliissigkeitseinschliissen
und unger Vorbehalt mitiels der Untersuchung der stabilen Sauerstoffverhiltnisse in relativ reinen
Fe-Dolomiten/Ankeriten bestimmt werden. Aufgrund der geringen Datendichte sind dic Paldo-
temperaturen aber sicher weniger zuverlissig als fiir die Bohrung A.

Flissigkeitseinschliisse m Quarzzementen eines Rotliegendsandsteins (E 26379) liefern Palido-

temperaturen von 1080 bis 1259C fiir eine rezente Teufe von ca. 3250 m. Aus den wenigen Flissig-

keitseinschlufidaten der oberkarbonischen Proben kdnnen Paidotemperaturen von maximai 130° bis
1400C ermittelt werden.

Nimmt man an, daB die Quarzzementbildung in etwa zum Zeitpunkt des Erreichens der maximalen
Temperaturen in dieser Bohrung stattgefunden hat, dann kann gefolgert werden, daB die maximalen
Paldotemperaturen etwa 20°C hoher gelegen haben diirften als die heutigen Bohrlochtemperaturen
(Abb. 70). Analog zur Bohrung A wird davon ausgegangen, dafl diese Temperaturen bereits Ende
Jura/Anfang Unterkreice erreicht wurden. Ein eindeutiger Beweis fiir diese Annahme kann nicht

gefithrt werden.

Eine Kontrolle fiber die Maximaltemperaturen kann nicht vorgenommen werden, da keine Fliisssig-
keitseinschiiisse in Karbonaten oder anderen relativ druckempfindlichen Mineralen gemessen werden
konnten. Die aus den Isotopendaten hergeleiteten Temperaturen von ca. 82 bis 112°C fiir die
Ankeritbildung liegen niedriger als die Maximaltemperaturen (Abb, 70). Da kein eindeutiger
genetischer Zusammenhang zwischen der Quarzzementbildung und der Ankeritzementbildung
hergestellt werden konnte, bleibt eine Aussage zum Zeitpunkt des Erreichens dieser Temperaturen
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spekulativ. Die Bildung dieser Zemente und somit das Erreichen der ermittelten Temperaturen kann
sowohl Ende Jura/Anfang Unterkreide als auch im Tertidr erfolgt sein.

0
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Abb.70: Paldotemperaturwerte und rezente Bohrlochtemperaturen in Abhdngigkeit von
der Teufe far die Gesteine der Bohrung B (Diskussion siehe Text).

- Bohrung ¥

Die gute Ubercinstimmung der Temperaturwerte aus den hier verwendeten Methoden ermdglicht es,
eine relativ prizise Bestimmung der Maximaltemperaturen und deren zeitliche Einordnung vorzu-
nehmen.

In Abb. 71 sind die Paldotemperaturwerte, die mittels der einzelnen Methoden hergeleitet wurden, in
den entsprechenden heutigen Teufenlagen der Proben dargestelit.

Aus den petrographischen Befunden und unter Verwendung der AFTA-Daten ist es moglich, die
ermitteiten Temperaturen zeitlich einzuordnen.

In Abb. 71 sind die heutigen Bohrlochtemperaturen, die aus den BHT-Daten (BHT) und die
Temperaturen, die aus den AFTA-Daten hergeleiteten heutigen Bohrlochtemperaturen dargestelit.
Die deutlichen Unterschiede zwischen diesen beiden Temperaturpaaren unterstreichen, dafl selbst
rezent bis subrezent von einer moglichen Verdnderung des thermischen Regimes in diesem Raum
ausgegangen werden kann. Grundsétzlich entsprechen die AFTA-Bohrlochtemperaturen in etwa den
neuesten publizierten WirmefluBwerten von ca. 1,6 bis 1,7 HFU nach HAENEL & STAROSTE
(1988) fur den Bereich dieser Bohrung. Fiir die Kalibration der rezenten WiarmefluBgeschichte
werden in Kap. 9.1.2 die AFTA-Bohrlochtemperaturen verwendet.

Eine gute Ubercinstimmung kann fir die nach der verschiedenen Methoden emnittelten
Maximaltemperaturen erzielt werden. Diese Temperaturen steigen von ca. 110 bis 1200C (AFTA-
Daten) in ca. 1300 m auf nahezu 190 bis 200°C (FlissigkeitseinschluBdaten) in ca. 3230 m an. Aus
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den Sauerstoffisotopenwerten wurden fiir eine Kalzitkluft in 2500 m Teufe ein Bildungstemperatur-
intervall von ca. 150 bis ca. 180°C errechnet. Vergleicht man diese Temperaturen mit den aus den
Fliissigkeitseinschhissen ermittelten Maximaltemperaturen von ca. 1759C, so ergibt sich eine relativ
gute Ubereinstimmung dieser Werte (Abb. 72).

Beim Vergleich mit den rezenten Bohrlochtemperaturen wird klar, daB die Paldotemperaturen in ca
1300 m Teufe um ca. 70°C und in 3230 m Teufe um ca. 90°C hoher als heute gelegen haben. Die
zunchmende Abweichung der Paliotemperaturen deutet ebenfalls auf einen héheren geothermischen
Gradienten in der Vergangenheit hin.

Das Erreichen der Maximaltemperaturen mull nach AFTA-Daten mindestens vor ca. 80 Ma erfolgt
sein, Nach BINOT et al. (1991) wird der Zeitraum der maximalen Temperaturen bei ca. 88 Ma an-
gesetzt. Ein Zusammenhang mit der Intrusion des Magmenkdrpers von Bramsche wird von diesen
Autoren angenommen. In den Bohrung F sind zudem hydrothermale Ereignisse belegt, deren Auf-
treten gleichzeitig oder subsequent mit dem Intrusionsereignis zu sechen ist (TEICHMULLER &
STADLER 1971).

Aus den AFTA-Daten ergibt sich zudem fiir das Eoziin ein erneuter Temperaturanstieg um ca.
300C.

Aus der Diagenesegeschichte konnte abgeleitet werden, daB einzelne erste Quarzzemente in den
oberkarbonischen Westfal C-Sandsteinen vor oder wihrend der Dlitbildung entstanden sind. Die
Alter der IHite fiir diesen Bereich liegen zwischen ca. 189 und 205 Ma. Anhand primirer Flissig-
keitseinschliisse in diesen Quarzzementen komnte ein Temperatur von ca. 110°C in 2300 m und
1500C in 3230 m ermittelt werden. Nicht in jedem Fall konnte der genetische Zusammenhang
zwischen der Illitbildung und der Quarzzementauthigense, besonders in den fiir die Mikrothermo-
metrie verwendeten Dickschliffen, nachgewiesen werden, so daB die zeitliche Einordnuag sicher mit
Vorsicht zu betrachten ist. Dennoch indizieren die vorliegenden Daten, daB diese Temperaturen
moglicherweise bereits im Lias erreicht wurden.

Bildungstemperaturen von Ankeriten, die mittels der Sauerstoffisotopenverhiltnisse bestimmt wur-
den, liegen zwischen 829 bis 136°C und sind nur als Naherungswerte fiir die Bildungstemperaturen
der Ankerite zu betrachiten. Die Bildung dicser Zemente erfolgic, wie in Kap. 6.3 diskutiert wurde,
nach der Bildung der ersten Quarzzemente. Eine Bildung der Zemente diirfte demnach im Lias bis
Dogger oder in der Oberkreide erfolgt sein. Eine priizise Aussage zur Temperaturentwicklung oder
Aussagen zu Maximaltemperaturen sind miftels der Analysc der stabilen Isotopen hier nicht
moglich.

Die Bestimmung der maximalen Versenkungsteufe der Gesteine in der Bohrung F wurde versuchs-
weise mit Hilfe von Methaneinschliissen und kogenetischen wisserigen und Kohlenwasserstoff-
cinschliissen bestimmt. Eine maximale zusitzliche Versenkung von ca. 1300 bis 1500 m konnte
iibereinstimmend aus den Daten abgeleitet werden. Dabei muB beachtet werden, daB immer hydro-
statische Verhiltnisse angenommen wurden, was aufgrund von Sensitivititsliufen in der Simulation
der Bohrung jedoch gerechifertigt erscheint.
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Abb.71: Palaoternperaturwerte und rezente Bohrlochtemperaturen sowie rezente Tempera-
turen die mittels AFTA-Daten ermitielt wurden, in Abhéngigkeit von der Teufe
in den Gesteinen der Bohrungen F und N (Diskussion siehe Text).

- Bohrung N

Die Paliotemperaturbestimmung in der Bohrung N beschrankt sich auf die wenigen Flissig-
keitseinschiuBdaten. Daraus ergeben sich maximale Palidotemperaturen von ca. 190°C, die in Abb.
71 fur die heutige Teufe von ca. 2000 m dargestellt sind. Da die Bohrlochtemperaturen in der
Bohrung N denen der Bohrung F sehr dhnlich sind, ist ein Vergleich der Paldotemperaturen mit
diesen Daten zulassig. Die Differenz zwischen diesen Temperaturwerten betriigt in der Teufe von
ca. 2000 m ungefihr 120 bis 130°C. Diese hohen Temperaturen sind nur mit emer wesentlich
hoheren Versenkung und/oder einem stark verdnderten Warmeeintrag zu erkldren. Die Tem-
peraturen wurden analog zur Bohrung F wihrend der Intrusion der Magmenkdrper erreicht.

8.2. Allgemeine Bewertung der Paliotemperaturindikatoren

Aus den Ergebnissen zu den einzelnen Bohrungen konnen einige generelle SchiuBfolgerungen
beziiglich der verwendeten Parameter in Hinblick auf die Ermitthing von Palidotemperaturen
gezogen werden, die aufgrund der in den Einzelfillen geringen Datendichte jedoch mit Vorsicht zu
betrachten sind. In Tab. 8 sind die Anwendungsmoglichkeiten der verschiedenen Parameter zusam-
mengefaBt dargestellt. Dabei wurden auch die K/Ar-Altersbestimmung an Illiten mitberiicksichtigt,
da aus der Literatur entnommene Daten in diese Arbeit Eingang gefunden haben.
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Anwendung Fliissigkeitseisnchiiisse AFTA 5180 K/Ar- llit
Timing - ++ - ++
Paldotemperatur ++ ++ ) (&)
Maximale Paldotemperatur + + - =
Diageneseentwicklung + - + ++
Paldoporenwasser + - +H -
Paliobarometer + - - -

Tab. 8: Anwendungsmdéglichkeiten der verschiedenen Parameter. Die Bewertung erfolgt nur
aufgrund der in dieser Arbeit verwendeten Daten.

++ gute Anwendungsméglichkeit

+ eingeschrinkte Anwendungsmoglichkeit

(+) Anwendung nur unter definierten Voraussetzungen (s. Text)
-- nicht anwendbar

- Fliissigkeitscinschliisse

Flissigkeitseinschhisse ermdglichen unter gewissen Einschrinkungen die Bestimmung von
Paliotemperaturen (ROEDDER 1984, LUNDEGAARD 1989). Besonders Fliissigkeitseinschliisse
die sich in Wirtsmineralen befinden, die besonders sensitiv in Hinblick auf interne Uberdriicke
reagicren, bieten die Méglichkeit der Bestimmung von maximalen Versenkungstemperaturen (BUR-
RUSS 1987). Das bedeutet aber auch, dafl diese Einschliisse keine Aussagen mehr zum prograden
Temperaturpfad in Sedimentgesteinen erlauben und cine Erfassung der "fritben" Diagenescent-
wicklung unmoglich erscheint. Flissigkeitscinschiiisse sind cher als dymamische Sysieme zu
verstehen, die nach der Bildung erheblichen Verinderung unterzogen sein konnen (ULRICH &
BODNAR 1988, PREZBINDOWSKI & TAPP 1991). Dies impliziert aber auch, daB soiche
Einschliisse nur einen sehr kurzen Augenblick der gesamten Temperaturgeschichie reprisentieren.
Inwieweit Einschliisse in Quarz Verdnderungen unferliegen, kann nicht geklari werden. In den
vorliegeden Beispielen diirften die Emnschliisse im Quarz aber stabil geblicben sein. Neuere
Untersuchungen zu Einschliissen in Quarzzementen von Nordseesedimenten weisen aber auch fur
Quarzemente auf eine hohere Sensitivitit bezfiglich Reaquilibrierungsprozessen hin,

Ein Problem bei der Bestimmung von Paliotemperaturen mittels der Fliissigkeitseinschliisse liegt in
der Unkenntnis iiber den Bildungsmechanismus. Die Frage stellt sich, ob z.B Quarzzemente iiber
mehrere 10er Millionen Jahre wachsen (MCBRIDE 1989) oder sie episodischen Ereignissen ent-
stammen, die maximal nur weinigen Hundertausenden oder Millionen von Jahren entsprechen
(GLUYAS 1991, mdl Mitt.).
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Die Eisschmelztemperaturen und die Eutekttemperaturen geben dariber hinaus die Méglichkeit,
Aussagen zur Zusammensetzung vonr Paldofluiden zu treffen. Die Zusammensetzung kann wertvolle
Hinweise auf die Entwicklung des Paldoporenwassers liefern (im Vergleich mit Formations-
wasseranalysen) und zur Aufklirung der Herkunfi des Porenwassers beitragen. Analysen mit
destruktiven Methoden erméglichen zudem eine detaillierte Bestimmung der EinschluBinhalte ( z.B.

BANKS et al. 1991)

Ein grofler Vorteil von Fliissigkeitseinschliissen liegt in der Anwendung als Paldogeobarometer.
Anhand von Methaneinschliissen oder koexistierender Fluiden mit unterschiedlichen PVT-Daten
(KW-Einschliisse und wisserige Einschliisse) ist ein Druck- und Temperaturbestimmung méglich.

Der entscheidende Nachteil bei der Bestimmung von Paiiotemperaturen oder Palidodrucken anbhand
von FliissigkeitseinschluBdaten liegt darin, daB der absolute Zeitpunkt der EinschluBbildung nicht
direkt ermittelt werden kann. Die Verwendung der Versenkungsgeschichte allein, um den Zeitpunkt
der EinschiuBbildung zu bestimmen, ist hier vollig unzurcichend, da z.B. in den vorliegenden
Gesteinen das Temperaturregime mehrfach gewechselt hat und auch bei geringeren Versenkungen
der Gesteine deutlich erhShte Temperaturen aufireten konnen. In den sehr komplexen Versen-
kungsgeschichten der bearbeiteten Gesteine ergeben sich darass immer mindestens zwei Abschnitte
auf der Temperatur-Zeit-Achse, zu denen die Zemente gebildet und somit die Palidotemperaturen
erreicht werden kénnen. Um dieses Problem zu umgehen, miissen andere Paliochronometer (z.B.
K/Ar-Alter an authigenen Iliten) verwendet werden, die in einen genetischen Zusammenhang mit
der Bildung der die Flisssigkeitseinschliisse enthaltenden Mineralphasen gesctzt werden konnen.
Detaillierte petrographische Untersuchungen sind in diesem Zusammenhang unerliBlich.

- stabile Sauerstoffisotopen (6130)

Die Bestimmung von Paldotemperaturen mittels der stabilen Sauerstoffisotopenverhiltnisse hat in
den vorliegenden Arbeit nicht zn zuverlissigen Ergebnisser gefiihrt. Neben dem Problem der
Trennung einzelner Karbonatzementgenerationen in den Sandsteinen ist die fehlende Kenntnis der
Porenwasscrisotopie als das Hauptproblem bei der Temperaturbestimmung anzuschen (HOEFS

1987, LONGSTAFFE 1989).

Selbst geringe Schwankungen in der Porenwasserisotopie fihren zu erheblichen Schwankungen bei
den ermittelten Paldotemperaturen. Ferner war es nicht moglich, den Zeitpunkt der Zementbildung
zweifelsfrei zu kldren, so daB auch eine Abschitzung der Porenwasserisotopie problematisch

erscheint.

Die Schnittpunktsmethode von Fraktionierungsgeraden koexistierender Minerale ist ebenfalls nicht
sehr eindeutig, da sich hier flache Uberschneidungen ergeben (z.B. TILLEY & LONGSTAFFE
1989). Diese Methode kam in der vorliegénden Arbeit nicht zur Anwendung.

Bei Kenntnis der Bildungstemperatur, dic z.B. mittels der Fliissigkeitseinschliisse bestimmt wurden,
ist es aber moglich, die Losungsisotopie des Porenwassers zu berechnen. Dabei mufB beriicksichtigt
werden, daB gerade Flussigkeitseinschlisse in Karbonatzementen leicht Redquilibrierungs-Effekten
untérliegen und so dic Homogenisierungstemperaturen nicht mehr dic Bildungstemperaturen
darstellen. Dies kann zu einer voiligen Fehlinterpretation der Isotopendaten fiihren.
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- Apatitspaltspurenanaylse (AFTA)

Die Methode der Apatitspaltspurenuntersuchungen stellt fir die Zwecke der Bestimmung von
Paldotemperaturen ein gutes Werkzeug dar. Der Hauptvorteil gegeniiber anderen Methoden liegt in
der Mdglichkeit, einc Eingrenzung des Zeitpunktes vorzunchmen, zu dem eine bestimmte Tem-
peratur (Maximaltemperatur) errcicht wurde. Komplizierte Versenkungsgeschichten kdénnen jedoch,
wie im vorliegenden Fall, dic Interpretation etheblich erschweren, da widerholte Temperatur-
ereignisse diec Apatitspaltspurenalters- und die Langenverteilungen nachhaltig modifizieren. Dies
fithrt dazu, daB z.B das Apatitspaltspurenalter nicht ein Ercignis wiedergibt, sondern den Zeitraum
darstellt, iiber den Spaltspuren sowohl akkumuliert als auch verkiirzt oder ausgeldscht (Annealing)
werden. Liegen, wie im vorliegenden Fall, Proben verteilt diber ein grofieres Teufenintervall vor,
dann ist es dennoch méglich, aus der Kombination der Daten der Einzelproben eine kompliziertere
Temperaturgeschichte aufzukliren. In jedem Fall miissen jedoch zahlreiche Voraussetzungen erfiillt
sein, um die AFTA-Daten richtig zu interpreticren. Sehr wichtig erscheint dabei die Kenntnis des
Chemismus der Apatite (Chlor/Fluor-verhiltnis). Ebenso diirfen die Proben rezent nicht Tem-
peraturen fiber 110 bis 1200C ausgesetzt sein.

Ein gewisser Nachteil dieser Methode liegt sicher darin, daB altere Ercignisse micht mehr
rekonstruiert werden kénnen, wenn die Temperaturen spiter etwa 120°C iiberschritten haben.
Gerade solche Ereignisse konnen aber fiir die Kohlenwasserstoffgenesegeschichte von ganz entschei-

dender Bedeutung sein.

- K/Ar-Altersbestimmungen an Illiten

Die K/Ar-Altersbestimmungen wurden im Rahmen der Arbeit nicht selbst durchgefithrt. Daten aus
der Literatur kamen jedoch zur Anwendung, so dafl kurz auf die Verwendbarkeit dieser Methode
eingegangen wird. Dic theoretischen Konzepte und dic Problematik bei der Imterpretation der
gewonnen Daten sind im Detail z.B. bei HAMILTON et al (1985), LEE et al. (1985) und LEE et al.
(1989) dargestellt und sollen hier nicht naher erlidutert werden.

Der groBe Vorteil dieser Methode liegt in der Bestimmung eines (Bildungs-?) Alters einer hiufig
aufiretenden authigenen Mineralphase. In Kombination mit petrographischen Reobachtungen sollte
es diese Methode indirekt erméglichen, die z.B. in anderen Zementphasen ermittelten Fliissigkeits-
einschluBdaten zeitlich einzuordnen. Dies kann zu einer zeitlichen Aufschliisselung der Diagenese-
geschichte und zu einer absoluten zeitlichen Einordnung der aus den Fliissigkeitseinschliissen ge-
wonnenen Temperaturdaten beitragen.

Eine absolute Temperaturbestimmung mittels dieser Methode ist jedoch nicht moglich, da z.B die
Fluidzusammensetzung (HUANG et al. 1986) und kinetische Fakioren (PYTTE & REYNQGLDS
1989) die Illitbildung maBgeblich beeinflussen. Dennoch scheint die litbildung mit tektonischen
Phasen zu korrelieren (WALZEBUCK 1990) und méglicherweise auf hydrothermale Ereignisse
hinzuweisen. Diese Beobachtungen haben fitr die Simulation von Temperaturgeschichten insofern
einc Bedeutung, weil K/Ar-Alter an Illiten einen indirekien zeitlichen Hinweis auf erhohte Pa-
lsowarmeflisse liefern konnen (NEUGEBAUER & WALZEBUCK 1989), die sich jedoch nicht

quantifizieren lassen.




9. Computergestiitzte numerische Simulation (1-D Simulation)

Die numerische Simulation der geologischen Entwicklung eines Sedimentbeckens dient letztendlich
der zeitlichen und mengenmiBigen Beschreibung der Kohlenwasserstoffgenese (WELTE &
YUKLER 1981). Zu diesern Zweck miissen die Versenkungs- und Temperaturgeschichten der be-
trachteten Gesteine méglichst genau erfait werden.

In der vorliegenden Arbeit wurde nur die Entwicklung der Sedimente in einzelnen Bohrungen
simuliert. Daher findet ausschlieBlich ein Simulationsprogramm (PDI-1-D Simulationsprogramm
der Firma IES) Anwendung, das fiir die eindimensicnale Simulation entwickelt wurde. Einige grund-
legende Details und theoretischen Grundlagen des Programms wurden bereits in Kapitel 1.3
vorgestelit. Die mathematischen Grundlagen und Hinweise zur Verwendung des Programms finden
sich in WELTE & YUEKLER (1981), WELTE & YALCIN (1988), WYGRALA (1989) und
DUPPENBECKER (1992). Dazu kénnen weitere Details dem Handbuch zu diesem Programm ent-
nommen werden (IES 1988a und IES 1988b).

9.1 Konzeptionelle Modelle

Im Folgenden werden zunichst die Versenkungsgeschichten der Sedimente diskutiert, die aus den
heutigen Michtigkeiten und, im Falle von Erosionsdiskordanzen, aus abgeschitzten erodierten
Michtigkeiten, rekonstruiert wurden. Da auch dic Gasgenese aus den oberkarbonischen Gesteinen
berechnet werden soll und die Paliotemperaturen sowie die Reifewerte gerade fiir diese Horizonte
ermittelt werden konnten, wurde der Beginn des Westfal A vor ca. 315 Ma. als Basis fiir die Simu-
lation der sedimentiren Abfolge gewihlt. Die chronostratigraphische Einteilung erfolgt nach HAR-
LAND et al. (1989). Das Oberkarbon wurde nach LIPPOLT et. al (1984) zeitlich untergliedert.

Die WiarmefluBgeschichten werden aufgrund der in dieser Arbeit im Vordergrund stehenden
Fragestellung der Kalibration der Temperaturgeschichten getrennt in Kapitel 9.1.2 behandelt.

9.1.1 Versenkungsgeschichten

Aus der regional-geologischen Geschichte des Raumes, die in Kapitel 2.1 detailliert beschriecben
wurde sowie aus den Schichtverzeichnissen, wurden die in den Abbildungen 72 bis 75 dargestellten
Versenkungsgeschichten der einzeinen Bohrungen rekonstruiert. In Tab. 8 sind fiir alle Bobrungen
die rezenten Michtigkeiten (M) fiir die vorhandenen Schichten aufgelistet sowie die erodierten
Michtigkeiten (E) in Abhingigkeit von der zeitlichen Entwicklung dargestellt.

Bohrungen A und B (Abb. 72 und Abb. 73)

Die Sedimentation beginnt mit dem Westfal A. Die angenommenen sedimentierten und erodierten
Michtigkeiten wurden einer fritheren hausinternen Studie entnommen.
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Die Salamichtigkeiten des Zechsteins in den Bohrungen A und B wurden nach JARRITZ (1973)
angenommen. Die Versenkungsgeschichten dieser Bohrungen sind in Abb. 72 und Abb.73 dar-
gestelit. Grundsitzlich ergeben sich aus den Daten fiir die Versenkungsgeschichten der Bohrungen A
und B folgende Unterschiede:

Die Bohrung B ist durch eine starke Salzakkumulation in der Trias gekennzeichnet. In der Bohrung
A ist durch Salzabwanderung in dieser Zeit die Salzmichtigkeit stark reduziert, dafiir findet sich
dort eme erhebliche Akkumulation von triassischen Sedimenten.

Ein weiterer Unterschied ergibt sich fir die Tertidrentwicklung m beiden Bohrungen. In der

Bohrung A werden hier ca. 950 m abgelagert, wihrend in der Bohrung B nur 500 m abgelagert
wurden. Daraus ergibt sich fiir die Bohrlokation B, unter Beriicksichtigung einer ebenfalls um 200

m geringeren Subsidenz i der Oberkreide, eine insgesamt geringere Versenkung um 650 m.

Versenkungsplot Bohrung A

(dekompaktiert) Basis Wesifal A
0 C | Rotl # 0-Kreld Tertiar
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Soo-pkS 2 N NN 3
1000 - N A N O
1500{{ /", R N
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w 3000_ ...............
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2 3500
4000
45004 € - Oberkarbon
5000- Rotl. - Rotliegend TR
Z - Zechstein
§500- Q@ - Quartdr
8GGo

300 280 260 240 220 200 130 160 140 120 100 80 60 40 20 O
Zeit (Mybp)

Abb.72: Versenkungsgeschichte der Sedimentgesteine der Bohrung A.

Die rezent beobachtete Teufendifferenz betrigt fiir die Karbonoberfliche 520 m. Subtrahiert man
die Kreide- und Tertidrsedimente, so resultiert daraus fiir das Ende des Doggers eine Differenz in
der Versenkung von lediglich 130 m in beiden Bohrlokationen bezogen auf die Karbonoberfliche,
die der hoheren Rotliegendmichtigkeit in der Bohrung A entspricht.

Diese Betrachtungen spielen fiir die Rekonstruktion der Temperaturgeschichte eine wichtige Rolle.
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Versenkungsplot Bohrung B
(dekompaktiert) Basis Westfal A
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Abb.73: Versenkungsgeschichte der Sedirentgesteine der Bohrung B.

- Bohrungen F und N 8 (Abb. 74 und Abb. 75)

Die Rekonstrnktion der Versenkungsgeschichten basiert auf den Arbeiten von HEDEMANN &
TEICHMULLER (1971) und STRACK & FREUDENBERG (1984) fiir das Oberkarbon sowie fiir
das Mesozoikum auf den Arbeiten von WOLBURG (1954), BOIGK et al. (1969), BOIGK
(1968, 1969, 1981), SCHOTT et al. (1969), KEMPER (1976), BRINKMANN (1977), ZIEGLER
(1982, 1989}, BALDSCHUHN et al. (1991), BETZ et al. (1987) und BINOT et al. (1991). Die An-
teile von dispers vertciltem OM wurde nach NIEWERT (1988; und SCHEIDT (1988) angenom-
men.

Die Versenkungsgeschichten der Bohrungen N und F sind bis zum Beginn des Dogger sehr zhnlich
verlaufen. In der Unterkreide und bis ins Turon werden in der Bohrung N jedoch insgesami 2800 m
akkumuliert, die withrend der Inversionsphase (s. Kap. 2.1) bis auf einen Rest des Wealden wieder
vollstindig erodiert werden. In der Bohrung F werden in der gleichen Zeit ca. 1700 m sedimentiert
und wihrend der Inversionsphase bis zum Hauterive erodiert. Der Beginn der Inversionsphase
wurde vor ca. 88 Ma angesetzt. Die Dauer wurde auf 5 Ma begrenzt (BINOT et al. 1991). Einem
Ansatz von SCHMITZ & WENZLOW (1991), nach dem die Inversion vor 78 Ma einsetzt, wurde
nicht verwendet, da nach STADLER & TEICHMULLER (1971) und BOIGK (1981) zur dieser
Zeit (Obercampan) im Zentrum des Beckens bereits wieder sedimentiert wurde.
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Versenkungsplot Bohrung F
{dekompaktiert) Basis Westfal A

Tertiar

Teufe (m)

C - Oberkarbon
Rotl. - Rotilegend
r4 - Zechstein
7500 - Q ~ Quartar

300 280 260 240 220 200 180 160 140 120 100 80 60 40 20 O
Zeit (Mybp)

Abb.74: Versenkungsgeschichte der Sedimentgesteine der Bohrung F.

9.1.2 Petrophysikalische Gesteinsparameter

Ein wesentlicher Aspekt bei der Simulation der geologischen Entwicklung ist die méglichst korrekte
Wiedergabe der gesteinsphysikalischen Parameter. Fiir die Berechnung der Versenkungs- und Kom-
paktionsgeschichten spiclen dabei insbesondere die Dichten, die initialen Porosititen sowie die
Kompressibilititen der Gesteine eine herausragende Rolle (WYGRALA 1989). Die Ausgestaltung
des Temperaturfeldes in einem Sedimentbecken wird mafigeblich durch die Wirmeleitfihigkeiten,
die Wirmekapazititen und die Porenrdume der Gesteine kontrolliert, sofern konduktiver Wiirme-
transport eine Rolle spielt. Diese Werte werden vom Programm fiir die entsprechenden Lithologien
far 25°C und 100°C vorgegeben. Der Porenraum spielt dabei eine wichtige Rolle, da er im Prinzip
den Grad der Wassersittigung widerspiegelt, die entscheidend fiir die Warmeleitfhigkeitsberech-
nung ist.

Die petrophysikalischen Parameter der Gesteine, die in den einzelnen Bohrungen angetroffen
werden, sind in Tab. C13 zusammengefaBt. Abgeschen von den Lithologien fir das Oberkarbon
(Nr. 8 bis 11) entsprechen alle anderen den im 1-D Programm vorgegebenen Lithologien. In den vier
extra eingefithrten Lithologien wurden die Anieile von feindispers verteiltem OM und die Kohlen der
oberkarbonischen Schichtfolgen beriicksichtigt (SCHEIDT 1988). OM hat aufgrund der geringen
Warmeleitfihigkeiten und der hohen Warmekapazititen einen besonderen EinfluB auf die Warme-
verteilung (KAPPELMEYER & HAENEL 1974, BUNTEBARTH 1985). In Tab. 8 sind die fiir
die einzelnen chronostratigraphischen Ereignisse {Events) verwendeten Lithologien mit threm
Nummerncode aus der Tabelle C13 beriicksichtigt.
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Versenkungsplot Bohrung N
(dekompaktiert)
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Abb.75: Versenkungsgeschichte der Sedimentgesteine der Bohrung N.

9.2 Simulation und Kalibration der Temperaturgeschichten

Dic Simulation der Temperaturgeschichten erfordert neben einer genauen Rekonstruktion der
Versenkungsgeschichten (Kap. 6.1) eme generelle Vorstellung zur WarmefluBentwicklung im
betrachteten Sedimentbecken (TISSOT et al. 1987). Erst wenn dieses Konzept vorliegt, kann eine
smavolle Simulation der Temperaturgeschichie durchgefiibrt werden, an die sich dann der
Kalibrationsvorgang anschlieBt (Kap. 1.3). Im Folgenden werden zuniichst einige generelle Uber-
legungen zu der WarmefluBkonzepten im Bereich der einzelnen Lokationen vorgestellt. Daran
schlieft sich die Diskussion der Kalibration der Temperaturgeschichten am, der cine kurze Dar-
stellung der verschiedenen Methoden zur Berechnung der Vitrinitreflexion vorangestellt wird. Um
die Unterschiede zwischen den verwendeten Berechnungsmethoden (EASY%R, und TTI) heraus-
zustellen, wird fiir jede Bohrung erst ein Modell vorgestelit, das ausschheflich mit dem TTI

kalibriert wurde.
9.2.1 Warmefluikonzepte

Der WarmefluB an der fiir die Simulation festgelegten Basisschicht ist einer der wichtigsten
Eingabeparameter. Neben der Berechnung der Temperaturgeschichte und der daraus resultierenden
Kohlenwasserstoffgenesegeschichte ist er fiir andere temperaturabhinige physikalische Prozesse von




Formations- | Zeit Bohrung A Bohrung B Bohrung F Bohrung N
name (Mabp)|” E [t [ M E [t | M E TIit| M E Lk
Westfal A 315 800 - 7 800 - 7 1200 - 7 1200 ‘ . 7
| Westfal B 313 195 | -505 | 8 | 300 -400 | 8 850 -1 8 850 - | g
Westfal C 308 -5 500 | 9 . -500 | 9 850 -1 9 850 -1 9
Westfal D 305 - -100 6 . -100 | 6 700 =129 6 700 -61 6
Stefan 303 . - - o - - - 600 -449 5 600 -429 5
Rotliegend 290 448 -| 5 | 325 - 5 . - - . - | -
Zechstein 256 | 711) - 116,1711850 1), - |16,17) 506 . 116,17| 331 - 16,17
Buntsandstein 245 552 - 14,19 - -30 (4,19 886 - |4,19| 887 - 14,19
Muschelkalk 247 71 -179 112,14 . -50 [12,14| 199 - 12,14 147 - 12,14
Keuper 235 855 - {4,20 - -160 (4,20 9 -1 4 12 - | 4
Lias 208 16 =334 4 - «200 | 4 400 167 | 4 400 -218 g4
Dogger 178 -1 100 | 4 - 200 | 4 - -320 | 5 320 -320 | 5
Malm 157 - . - - “« | - 91 - 1 13 236 - | 16
Wealden 144 - -7 - - 75 - | 4 350 -245 | 4 i
Unterkreide 1492 128 - | 2,14 | 135 « | 45 1056 -900 |14,4] 1600 ~1600 | 14,4 ®
Cenoman-Turon| 97 | — - |13,14] — -[13 | s00 | .500 12,13] 500 | -500 }12,13
Senon 88 1850 - 13 [§§E| - |13 200 200 (13,14 150 -150 [13,14
Palaeozaen 65 - - - - “1 - . - | - 100 -100 | 5
Eozaen 57 461 = 110 241 | 4 200 -144 4 100 -100 5
Oligozaen 35 - 8 - - - 50 50 | 5 100 -100 | 5
: 285}
Miozaen 23 - 8 98 - 5 . - - - - | -
Pliozaen 5,2 185 - 5 165 -l 5 - - - - - -
Quartaer 1,64 25 - | 2 25 - | 4 100 -1 5 - - .

Tab.8: Rezente Méchtigkeiten (M), erodierte Méchtigkeiten (E) und Lithologien (Lit) enisprechend der Tab, C13 im Anhang

1) Fir den Zechstein sind die rezent in den Bohrungen angetroffenenMéchtigkeiten angegeben.

Die urspringlichen Méchtigkeiten fiir den Zechstein der Bohrungen A und B wurden mit 800 bzw. 1000 m angesetzt.

Alle Angaben der erodierten IMéchtigkeiten beruhen auf groBregionalen Uberlegungen oder teilweise auf Filissig-
keitseinschiuBdaten.
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Bedeutung. Besonders die Veranderungen der Dichte und Viskositit des Formationswassers, die das
Kompaktionsverhalten mitbeeinflussen, sind hier zu erwihnen.

Die Erstellung der WarmefluBkonzepte basiert auf der Verteilung der rezenten Bohrlochtem-
peraturen, die den regionalen WarmefluBkarten von HAENEL & STAROQOSTE (1988) zu Grunde
liegen. PaldowirmefluBwerte wurden anhand der paliogeographischen und plattentektonischen Ent-
wicklung des Arbeitsgebictes abgeschitzt. Ferner kann die WarmefluBentwicklung in Sediment-
becken auf kontinentaler Kruste anhand geodynamischer Modellvorstellungen diberprift werden.

Gengerell betrachten geodynamisch-thermische Modelle die Beckenentwicklung in einem wesentlich
groBeren MaBstab als die Beckensimulationsmodelle, indem sie Prozesse in der Kruste und dem
oberen Mante] beriicksichtigen (TISSOT et al. 1987). Sie ermoglichen zwar keine dirckte Ab-
schitzung von absoluten Wirmefliissen in das Sedimentbecken. Nach Ansicht des Autors sind
solche Modelle aber notwendig, um die zeitlichen Variationen des Wirmeflusses im beckenweiten
Mafstab zu erkennen und in die numerische Simulation der Temperaturgeschichten von Sediment-
becken einflieBen zu lassen. Unabhiingige Parameter konnen dann zur Uberprifing und Quant-
fizierung bzw. Justierung der PaliowiarmefluBentwicklung herangezogen werden.

Das von NEUGEBAUER (1986, 1989) und NEUGEBAUER & REUTER (1987) entwickelte
Diapir-Intrusions-Modell eréffnet zum Beispiel die Méglichkeit, mehrphasige thermische Ereignisse
innerhalb eines Sedimentbeckens zu erkldren. Vercinfacht ausgedriickt, wird in diesem Modell die
Umlagerung von basaltischen Magmen aus der unteren Lithosphére in die Unterkruste aufgrund von
Dichteinversionen als entscheidendner Mechanismus fir ecinen erhohten Wirmeeintrag in ein
Sedimentbecken angenommen. In Abhingigkeit von der Krustendicke fithrt dieser Vorgang zu
unterschiedlich starker Beckenabsenkung (NEUGEBAUER & WALZEBUCK 1987). Vulkanische
Aktivititen und Versenkungs- wie Inversionshewegungen konnen nach diesen Autoren ais Indiz fiir
erthohte Warmeflisse und thermische Akntivitaten in der Unterkruste gewertet werden. Andere
Modelle, wie das "Stretching"-Modell von MCKENZIE (1978), versuchen ebenfalls die thermisch
induzierte Subsidenz von Becken auf geodynamisch thermischer Basis zu rekonstruieren, bieten aber
kaum die Méglichkeit, komplexere Beckenentwicklungen zu erkliren.

Unter Beriicksichtigung des Diapir-Intrusions-Modells muB fiir den Arbeitsraum mit seinen mehr-
phasigen Subsidenz- und Inversionsphasen von einer polyphasen WirmefluBentwickiung ausge-
gangen werden. Im einzelnen scheinen die ermittelten Paldotemperaturwerte mit solchen Wirmeer-
eignissen zu korrelicren.

Konvektive Wirme- und Stofftransporte, die z.B. thermisch induziert sind oder auf ausgeprigte
topographische Relicfunterschiede zuriickgefiihrt werden kénnen (BETHKE 1985, 1989), finden im
verwendeten 1-D Simulationssprogramm keine Beriicksichtigung, Dies¢ Problem kann im 1.D-Fall
nur mit einer Erhohung des Wirmeflusses umgangen werden.

a) WirmefluBentwicklung in den Bohrungen A und B

Die Versenkungsgeschichten der Bohrungen A und B weisen im Oberkarbon, im Perm,
untergeordnet im Keuper sowie mit Beginn der Oberkreide und des Tertidrs Subsidenzphasen auf,
Inversionen erfolgen ausgangs des Oberkarbons sowie mit der jungkimmerischen Hebungsphase im
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Malm. Unter Beriicksichtigung des Diapir-Intrusionsmodells wéren theoretisch fiir alle tekionischen
Phasen erhohte WarmefluBwerte anzusetzen.

In den tektonischen Ruhephasen wird grundsatzlich ein WarmefluBwert in Anichnung an LEE &
UYEDA (1965) und KAPPELMEYER (1985) fiir kontinentale Sedimentbecken von ca. 55 bis 65
mW/m2 entsprechend ca. 1,30 bis 1,55 HFU angenommen (1 HFU = 41,8 mW/m2). Unter der
Vorraussetzung, daB rezent relativ ungestorte tektonische Verhiltnisse vorliegen, kénnen die Bohr-
lochtemperaturen zur Abschitzung dieses Warmeflusses herangezogen werden.

- rezenter Wirmeflu3

Im Bereich der Bohrung A ergibt sich nach der Karte von HAENEL & STAROSTE (1988) eine
WirmefluBdichte von ca. 55 bis 58 mW/mZ, was etwa 1,35 HFU entspricht. Die heutigen Bohr-
lochtemperaturen konnen mit diesem WarmefluBwert mittels der numerischen Simulation exakt
wiedergegeben werden (Abb.76a) Dieser Wert wurde als Basiswert fur ungestorte Temperatur-
verhiltnisse in dieser Bohrung angenommen.

Im Bercich der Bohrung B ist der basale WirmefluB aufgrund des Salzstockes erheblich gestort.
Der Salzstock fuhrt aufgrund der sehr hohen Wirmeleitfihigkeit des Salzes zu einem starken
vertikalen Transport der Warme (sog. "Kamineffekt"). Modeilrechnungen von LEWIS & ROSE
(1970) und GIESEL & HOLZ (1970) zeigen, daB der WirmefluB unterhalb der Basis eines
Salzstockes deutlich erhoht ist. Erst in einem geriigend groBen Abstand zur Basis eines solchen
Korpers ist wieder mit normalen WarmefluBwerten zu rechnen. Um die heutigen Temperatur-
verhilinissse in der Bohrung zu simulieren, muBte ein WarmefluBwert von 1,95 HFU angesetzt wer-

den (Abb.76b).

- PaliowdrmefluB

Fiir das Oberkarbon wurden bereits hiufiger erhohte Warmefliisse postuliert (TEICHMULLER &
TEICHMULLER 1982, RITTER 1986), wobei cine generelle Abnahme vom Westfal A zum
Westfal D zu erwarten ist. Ein cindeutiger Beweis fiir diese Uberlegungen kann nicht gefiirt
werden, zumal die Bérechnungen von RITTER (1986) auf sehr niedrigen WirmefluBwerten von
unter 1 HFU im Mesozoikum beruhen. Sensitivitatsliufe haben gezeigt, daB selbst Warmefluliwerte
von 2,5 HFU im Westfal A keinen entscheidenden EinfluB auf die Kchlenwasserstoffgenesege-
schichte in den Oberkarbonsedimenten dieses Raumes haben. Daher wurde vereinfacht der
"normale" WarmefluBwert von 1,35 HFU eingesetzt. Der Absenkung im Oberrotlicgenden geht
direkt die Riftingphase (s.Kap. 2.1) im Autun voraus (GAST 1988). Fir diesen Zeitraum wurde
daher ein deuntlich erhéhter Wirmeflub angenommen, der aber nicht eindeutig quantifiziert werden
kamn. Da keine Vulkanite im bearbeiteten Raum auftreten, erschien ein WarmefluBwert von ca. 1,7
HFU realistisch.

Die Absenkungsphase im Keuper und Jura ist weder durch Vulkanismus oder Riftingprozesse
gekennzeichnet. Inwieweit die Riftingprozesse und die vulkanischen Aktivititen im Bereich des
Zentralgrabens in der Nordsee Auswirkungen auf das Temperaturregime im Bereich der Bohrungen
A und B besitzen, kann nicht klar definiert werden. In weiten Berecichen der siidlichen Nordsee und
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auch im Bereich des Niedersichsischen Beckens werden an authigenen Illiten K/Ar-Alter beobachtet
(s. Kap. 8.), die bei ca. 200 bis 150 Ma liegen.

NEUGEBAUER & WALZEBUCK (1987) setzen in ¢inem Beispiel fiir die siidliche Nordsee eine
maximale WarmefluBerh6hung fiir den beginnenden Lias von 2,4 HFU an, der bis in den Dogger
allmahlich abnimmt. Da keine K/Ar-Alter von Illiten mit diesen Altern vorliegen, wurde bis in den
Dogger ein normaler WarmefluB von 1,35 HFU angesetzt. In der Bohrung B wird ab dem Keuper
mit einem WammefluBwert von 1,95 HFU gerechnet, da seit dieser Zeit der Salzstock voll ausge-
bildet ist (s.0.).

Das nichste tektomsche Ereignis in diesem Raum ist die jungkimmerische Hebungsphase. Fiir
diesen Zeitpunkt ergeben sich moglicherweise mehrere Hinweise anf erhohte Warmeflubwerte. LEE
et al. (1989) ermittelten im benachbarten Groningen-Gasfeld in der ca. 30 km weiter siidwestlich der
Bohrungen A und B gelegenen Bohrung G1, K/Ar-Alter an authigenen Illiten zwischen 120 und 150
Ma, dic auch im itberwicgenden Teil des Groningengasfeldes zu beobachten sind. Nur in einem Fall
treten stérungsbezogen Alter um 44 Ma auf. KETTEL (1983) postuliert fir diesen Zeitraum,
basierend auf strukturgeologischen Uberlegungen, die Intrusion des Ost-Groningen Massivs, daB
durch Schwere- und Reifeanomalien belegt ist (Abb. 1). Diese Uberlegungen werden gestiitzt durch
Altersbestimmungen an Trachyten, Phonolithen und Basaniten in der Bohrung Zuidwall 1 im
Onshore-Bereich von Nordholland, die ein K/Ar- Gesamigesteinsalter von 145 Ma anzeigen
(HARRISON et al. 1979). Diescs Alter stimmt gut mit den K/Ar-Illitaltern fiberein. Die Platznahme
des Ost-Groningen Massivs zu dieser Zeit kann nicht ausgeschlossen werden, obwohl VAN WIJHE
et al. (1980) von einem Unterrotiiegendalter ausgehen. Eine spatere Platznahme in der Oberkreide
ist nicht mit letzter Sicherheit auszuschlieBen.

Eine Angabe ecines WarmefluBwertes fir diesen Zeitraum ist dennoch nicht méglich. Aus den
Uberlegungen zur Diagenese und anhand der Daten aus den Fliissigkeitseinschliisse kénnen maximal
erreichte Temperaturen von ca. 1350C fiir die Basis des Rotliegenden in der Bohrung A und 1150C
fiir den mittleren Teil des Rotliegenden der Bohrung B angenommen werden. Diese Temperaturen
konnen ginstigenfalls verwendet werden, um den WarmefluB zu quantifizieren.

Emeute ausgeprigte Subsidenzphasen treten mit Beginn der Oberkreide und des Tertidrs auf
Inwieweit thermische Anomalien in diesen Zeitriumen zu erwarten sind, kann nicht geklir werden.
Direkte Hinweise auf erhohte WarmefluBwerte anhand von K/Ar-Altern oder Vulkaniten sind nicht
gegeben. Einzig Tufflagen, die zwischen dem Alb und dem Turon im Nordwestdeutschen Raum
abgelagert wurden (VALETON 1960), sprechen fiir vulkanische Aktivititen, diec moglicherweise
eine Erhohung des Wimmeflusses im Ubergang zur Oberkreide bewirkt haben. Betrachtet man
zudem die Lage der Intrusionskérper im Nordwestdeutschen Raum, die alle WNW-ESE gerichtet
liegen und staffelformig nach Norden versetzt aufireten (GIEBELER-DEGROO 1986, BACH-
MANN & GROSSE 1989), dann wire ¢s denkbar, daB auch das Ost-Groningen Massiv in die
Reihe dieser Massive einzuordnen ist. Ein erhohter WéarmefluB fir den Zeitraum zwischen 110 und
80 Ma kann daher nicht ganz ausgeschlossen werden. Wenn die K/Ar-Alter der Llite in diesem Be-
reich tatsichlich jiinger sind als im Bereich Groningen, wie in Kap. 8 angedeutet wurde, dann
konnte dies méglicherweise als Hinweis auf dic Plaiznahme der Intrusion in der mittleren Kreide
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Abb.77: Schematische WarmefluBentwicklung wahrend der geologischen Entwickiung
im Bereich der Bohrungen A und B.

gedeutet werden. Diese Uberlegungen sind jedoch sehr spekulativ und kénnen nicht durch Daten
gestitzt werden. Daher wird auf eine eingehende Darstellung dieser Hypothese verzichtet.

Fiir das Tertidr werden relativ normale Verhiltnisse angenommen. In diesen Zeitraum fallen zwar
die Riftingphasen und der Aufstieg des Mantelplumes im Oberrheingraben (ZIEGLER 1990). Ob
ein Einflufl auf das Temperaturregime im Bercich der Bohrungen A und B angenommen werden
muB, kann nicht Gberpriift werden. Da aber anhand der Fliissigkeiteinschluldaten maximale
Temperaturen von ca. 1400C fiir die Bohrung A ermittelt wurden, sollten diese Temperaturen auch
bei der erhohten Versenkung withrend des Tertidrs nicht iiberschritten worden sein.

Folgt man dem Modell von NEUGEBAUER (1986, 1989) konsequent, dann miiBten fir alle
tektonischen Phasen erhohte WarmefluBwerte angenommen werden. fm Folgenden werden aber nur
diejenigen tektonischen Phasen mit hoheren Warmeflissen in den Modellen beriicksichtigt, fur die
zusétzliche geologische Hinweise, wie z.B. K/Ar-Altersbestimmungen an Hliten vorliegen.

Daher werden aus den Uberlegungen zum Wirmeflub zwei WarmefluBmodelle (LII) vorgeschlagen.
Beiden Modellen ist der erhohte WarmefluB im Autun gleich. Das schematische WirmefluBmodell I
geht fiir den Rest der geologischen Geschichte von einem konstanten WirmefiuB von 1,35 HFU im
Bereich der Bohrung A (Abb. 77) aus. Aufgrund der Ausbildung des Salzstockes im Keuper wird
im Bereich der Bohrung B-der WarmefluB ab dieser Zeit bei 1,95 HFU konstant gehalten.
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Im WirmefluBmodell I werden zusétzlich erhohte WiarmefluBwerte ausgangs des Jura angenommen
(Abb. 78). Es wird versucht, die WarmefluBwerte mit Hilfe der FlissigkeitseinschiuBftemperaturen

zu quantifizieren.

b) WirmefluBentwicklung in den Bohrungen F und N

Die geologischen Geschichten der Bohrungen F und N sind ebenfalls durch mehrere Subsidenz- und
Inversionsereignisse (Abb. 74 und Abb.75) gekennzeichnet, die entsprechend der Uberlegungen von
NEUGEBAUER (1989) als Hinweis auf erhohte Warmeflisse gewertet werden kdnnen.

Der Absenkung im Oberkarbon folgt erneut eine erhohte Subsidenz im Buntsandstein. Desweiteren
erfolgt eine schwache Absenkung zur Zeit des Jura, an die sich eine Inversionsphase ausgangs des
Doggers und zu Beginn des Malms anschlieBt. Mit der Bildung des Niedersdachsischen Beckens
beginnt die Hauptabsenkung. Die Inversion vor ca. 88 bis 83 Ma stellt fiir die Gesteine der Bohr-

ungen F und N das wichtigste tektonische Ereignis dar.

~ rezenter WarmefluB

Aus den AFTA-Daten der Bohrung F wurden neue Bohrlochtemperaturen bestimmt, die in etwa
einem rezenten WirmefluBwert von ca. 1,6 HFU entsprechen. Diese Werte liegen etwas niedriger
als dic Werte in der Karte von HAENEL & STAROSTE (1988) von 1,7 HFU die auf den gemes-
senen Bohrlochtemperaturen basieren. Erhéhte WiarmefluBwerte im Niedersichsischen Becken
werden von SCHULZ (1989) auf subrezent bis rezent aufsteigende heiBe Wisser zuriickgefihrt.
Unter diesem Aspekt betrachtet konnte dic Temperaturen auch erst in den letzten wenigen
hunderttausend Jahren erhoht sein, so daB die AFTA-Daten aufgrund thermodynamischer Aspekte
mit diesen Temperaturen nicht im Gleichgewicht stehen miissen (DUDDY 1992, pers. Mitt.).
Aufgrund einer méglichen rezenten thermischen Anomatie ist die Abschitzung normaler, ungestorter
thermischer Verhéltnisse im Niedersédchsischen Becken daher nicht méglich.

- Paldowarmeflufl

Ein "nommaler" WammefluBwert von 1,4 HFU wird fir das Oberkarbon angenommen. Eine
WirmefluBerhohung im Autun wurde nicht beriicksichtigt, da keine ausgesprochene Subsidenzphase
auftritt. Ob die Rifting-Phase im Norddeutschen Raum (GAST 1988) cinen EinfluB auf das Tem-
peraturregime ausiibt, ist unklar, so da8 auf eine Erhéhung des WammefluBwertes verzichtet wurde,

Hinweise auf erhohie Paldowarmefliisse im Bereich dieser Bohrungen sind anhand von geologischen
Daten erst fiir den Zeitraum vor ca. 205 bis 190 Ma gegeben. Authigene Hlite zeigen diese Alter und
indizieren einen Anstieg des Wammeflusses. Entsprechend der Diskussion in Kap. 8 kénnen Maxi-
maltemperaturen von 140 bis 1500C im Westfal C ausgangs des Keuper und fiir den Lias angenom-
men werden.

Fiir die jungkimmerische Hebungsphase sind ebenfalls keine sicheren Indizien fiir eine erhéhten
WirmefluB gegeben, sodab fiir diese tektonische Phase der "normale” Wert von 1,4 HFU eingesetzt
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wird. Die beginnende Subsidenz im Malm ist nicht von vulkanischen Aktivititen begleitet. Dennoch
hat DUPPENBECKER (1992), gemiB dem Konzept von NEUGEBAUER (1986, 1989) einen
erhéhten WarmefluBB angenommen, der aber 1,7 HFU nicht iiberschreitet. Die Sedimente in den
Bohrungen F und N liegen zu diesem Zettpunkt relativ flach, sodaB sich ein leicht erhéhter Wirme-
flu nur sehr untergeordnet auf die Reifung des OM und die Ol- und Gasbildung ausgewirkt haben
sollte. Ein WarmefluBwert von 1,4 HFU wurde daher auch hier angenommen,

Die Unterkreide sowie das Cenoman und Turon sind durch erhéhte WirmefluBwerte gekenn-
zeichnet, die in Zusammenhang mit der Intrusion der Magmenkdorper im Niedersachsischen Becken
zu sehen sind (STADLER & TEICHMULLER 1971, BUNTEBARTH 1985). Im Arbeitsgebiet ist
nicht das Bramscher Massiv selbst fiir die thermischen Anomalien verantwortlich. Viel-mehr haben
neuere geophysikalische Ergebnisse gezeigt, daB ein ausgedehnter Storkérper von Lingen nach Bad
Bentheim reicht (BACHMANN & GROSSE 1989). Dieser Stirkorper diirfte ebenfalls einer mag-
matischen Intrusion entsprechen. Hydrothermale Phasen (STADLER & TEICHMULLER 1971),
di¢ in Begleitung der Intrusionen aufireten, fiihren zusétzlich zu einem aszendenten konvektiven
Wirmetransport, der im 1-D-Fall nur mit einer Erhéhung des Basiswidrmeflusses rekonstruiert
werden kann. Die anhand der Flissigkeitseinschliisse, der AFTA-Daten und der Sauerstoffisotopen-
daten erarbeiteten Maximaltemperaturen werden zu diesem Zeitpunkt, kurz vor oder wihrend der
Inversion, erreicht Diese Daten werden zur Quantifiziernng des absoluten WarmefluBwertes ver-
wendet.

GemiB den Berechnungen von MUNDRY (1968, 1971) und BUNTEBARTH (1985) nach der
Wirmeleitungstheorie, welche die Geometrie und den Gesamtwirmeirhalt intrudierender Magmen-
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Abb.78: Schematische WarmefluBentwickiung wéhrend der geologischen Entwickiung
im Bereich der Bohrungen F und N.
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korper beriicksichtigen, diirflen die Maximaltemperaturen nur fiir eine kurzen Zeitraum von maxi-
mal ca. 200000 bis 400000 Jahre erreicht worden sein. Diesen Uberlegungen wurde Rechnung ge-
tragen, indem ein sehr rascher Anstieg und Abfall des Warmeflusses angenommen wurde (Abb. 78).
Eine weitere Erhohung der Temperatur kann aus den AFTA-Daten fiir den Zeitraum zwischen 50
und 30 Ma angerommen werden. Die erreichten Temperaturen liegen ca. 300C hoher als heute. Da
groflere Subsidenz- und Inversionsphasen ausgangs des Eozins und anfangs des Oligozins nicht
nachgewiesen werden kénnen, muB von einer Warmefluerhohung auch zu dieser Zeit ausgegangen
werden. Welche Ereignisse fiir die erhohten Warmefliisse verantwortlich sind, ist nicht klar. Nach
ZIEGLER (1989) kénnie der Raum aber marginal durch die Riftingprozesse im Oberrheingraben

beeinfluBt worden sein.

In Abb. 78 sind schematische WarmefluBmodelle fiir den Bereich dieser Bohrungen dargestellt.
Analog zur den Bohrungen A und B werden ausschlieBlich fiir jene tektonischen Phasen erhohte
Wiarmefliisse angenommen, fiir die unabhéngige Parameter auf thermische Ereignisse hinweisen. Im
ersten Modell wird eine WirmefluBerhéhung nur fiir die Unter- und frithe Oberkreide angenommen.
Das zweite Modell geht von erhéhten Warmefliissen im Lias, in der Unter- und beginnenden Ober-
kreide sowie im Eozin/Oligiozin aus.

9.2.2 Kalibrationsmethoden

Die Kalibration der Temperaturgeschichten wird prinzipiell, wie bereits in Kap. 1.3 erwihnt, mit
Hilfe der heutigen Bohrlochtemperaturen und der Vitrinitreflexion durchgefiihrt. Zusitzlich kénnen
die in Kap. 4.5 diskutierten "Biomarker"-Reifeparameter zur Kalibration herangezogen werden. Um
eine gute Ubereinstimmung zwischen den gemessenen und berechneten Daten zu erreichen, miissen
wiederholte Simulationsidufe durchgefiihrt werden (Sensitivititsanalyse).

In der vorliegenden Arbeit werden die ermittelten Paliotemperaturwerte, die in Kap. 8 zusammen-
gefaBt dargestellt wurden, in die Kalibration der Temperaturgeschichten miteinbezogen.

- rezente rlochtemperaturen

Die rezenten Bohriochtemperaturen werden nur zur Kalibration des Warmeflusses der rezenten bis
subrezenten geologischen Geschichte verwendet. Es hat sich jedoch wiederholt gezeigt, daB die Be-
stimmung der Bohrlochtemperaturen und insbesondere die Korrektur der Daten fiir ungestérie Ver-
hiiltnisse nach dem Bohren, groBe Probleme aufwerfen. Eine Rethe von Korrekturmethoden (z.B.
Horner-Plotmethode nach HORNER 1951, Methode nach CAO et al. 1988) wurde entwickelt, die
ausnahmslos zu sehr unterschiedlichen korrigierten Bohriochtemperaturen fithren (HERMANRUD
¢t al. 1990). Anhand einiger Beispiele konnten HERMANRUD et al. (1990) zeigen, daB die kor-
rigierten Temperaturwerte bis zu £80C schwanken. Die in der vorliegenden Arbeit verwendeten
BHT-Daten sind unter diesen Aspekten zu betrachten.
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- Vitrimtreflexion

a) Time-Temperature-Index (TTI)

Verschiedene Ansitze wurden in der Vergangenheit gewidhlt, um die Vitrinitreflexionsentwickiung,
die sich als Funktion der zunchmenden Temperatur und der Zeit systematisch verindert, zu be-
schreiben. Dabei fanden in fritheren Zeiten stark vereinfachte empirische Modelle Anwendung, die
auf dem Ansatz von LOPATIN (1971) basieren. Grundlage ist die Annahme, daB die Reaktionsrate
sich bei einem Temperaturanstieg von 100C verdoppelt. Das bedeutet, daB eine Verdoppelung der
Reaktionszeit bei einer konstanten Temperatur zur Verdoppelung der Reife fiihrt. Aus diesen Uber-
legungen wurden der Time-Temperature Index (TTT) entwickelt (LOPATIN 1971, WAPLES 1980).

Der TTI 1Bt sich nach folgender einfacher Formel berechnen:
TTI = X(8T,) * (), wobei r=2 ist.

Um den TTI zu emmitteln, wird die Temperaturgeschichte in 100C-Intervalle unterteilt, denen
ganzzahlige Zahlenwerte (-n,0,n) zugeordnet werden. Das Intervall von 100 bis 1100C erhilt den
Wert n = 0. Intervalle mit hoheren Temperaturen erhalten positive (+n), Intervaile mit niedrigeren
Temperaturen werden durch negative (-n) ganzzahlige Werte beschricben. Die Verweildauer in
einem 109C-Temperaturintervall wird bestimmt und in Millionen Jahre angegeben und mit dem
Temperaturfaktor (21) muitipliziert. Die Addition aller Zeitintervalle fithrt zum TTI-Wert. Die er-
rechneten Zahlenwerte werden dann gegen die Vitrinitreflexion kalibriert.

Auf die fehlende theoretische Basis des Ansatzes weisen bereits zahlreiche Arbeiten hin (TISSOT &
WELTE 1984, TISSOT et al. 1987, QUIGLEY et al. 1987, SWEENEY & BURNHAM 1990) hin,
So gilt die Verdoppelung der Reaktionsrate nur fiir niedrige Temperaturen, bei denen Reaktionen
stattfinden, die niedrige Aktivierungsenergien von 10 bis 20 Kcal/mol aufweisen. Die Ol- und Gas-
bildung wird jedoch durch Reaktionen kontrolliert, die Aktivierungsenergien zwischen ca. 45 und 75
keal/mol zeigen und die zudem abhingig vom Typ des OM sind (TISSOT & WELTE 1984},

Empirische Modelle wie der TTI sind demnach nicht in der Lage, den gesamten Bereich der Ol- und
Gasbildung sinnvoll wiederzugeben. Obwohl der TTI-Ansatz die Reifung des OM nur unzureichend
wiedergibt, existieren in der Literatur eine Reihe von beckenspezifischen Kalibrationsdatensitzen
(WAPLES 1980, ROYDEN et al. 1983, GOFF 1983, ISSLER 1984, RITTER 1984, 1986,
GUIDISH et al. 1985, IES 1988, BINOT et al. 1991, u.v.m), und der TTI-Ansatz ist die
meistverwendete Methode zur Berechnung der Reife des OM in einern Sedimenibecken.

b} kinetische Modelle
Zur Beschreibung der chemischen Veranderung an Vitriniten, die letztendiich den Fortschritt der
Vitrinitreflexion bedingen, wurden in den letzten drei Jahren reaktionskinetische Modelle vorgestelit,

die auf der Arrhenius-Gleichung beruhen und eine Aktivierungsenergieverteilung und einem kon-
stanten Frequenzfaktor verwenden (LARTER 1988, BURNHAM & SWEENEY 1989, SWEENEY
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& BURNHAM 1990). Wihrend das von LARTER (1988) vorgeschlagene Modell die Verinderung
des Vitrinits anhand der abnehmenden Konzentration der Phenole (Phenol-Kinetik Modell) im
Pyrolysat beriicksichtigt, ist der Amsatz von BURNHAM & SWEENEY (1989) wesentlich
komplexer. Diese Autoren beschreiben die chemischen Verdnderungen des Vitrinits mit vier parallel
verlanfenden Reaktionen, die sukzessive die Abgabe von Wasser, Kohlendioxid, hoheren Kohlen-
wasserstoffen und Methan beschreiben. Die Abgabe der Komponenten fithrt zu einer Abnahme des
H/C-Verhilnisses im Vitrinit, daB e¢indeutig mit der Zunahme der Vitrinitreflexion korreliert (z.B.
MCCARTNEY & TEICHMULLER, 1972). Diese Korrelation wird dazu verwendet, die Vitrinitre-
flexion aus den kalkulierten H/C-Werten zu berechnen. Die vier Reaktionen werden alle durch eine
cigene Aktivierungsenergieverteilung, die cbenfalls cine Reihe prallel verlaufender Reaktionen
charaktersieren, und einem konstanten Frequenzfaktor (1¥1013/sek.) im Vitrimat-Modell beschrie-
ben (Abb.79). In dem vereinfachten EASY%R ,-Modell wird nur cine Aktivierungsenergieverteilung
fiir alle vier Reaktionen verwendet, die von 34 bis 72 kcal/mol reicht und den gleichen Frequenz-
faktor beriicksichtigt, wobei den Reaktionen unterschiedliche stchiometrische Faktoren bzw.
Reaktionspotentiale zugeordnet werden (Abb.79). Zur Uberpriifung des Vitrimat- und EASY%R,,-
Modells wurden von den Autoren verschiedene Bohrungen mit unterschiedlichen, gut bekannten
Temperaturgeschichten ausgewihlt. Die aktuellen Modelle zur Beschreibung der Genese von Ol und
Gas sowie zur Beschreibung der zeitlichen Entwicklung der Reife des OM basieren ebenfalls auf
reaktionskinetischen Uberlegungen. Diese Modelle setzen eine lineare Abhingigkeit des Reaktions-
fortschritts von der Zeit und eine exponenticlle Abhiingigkeit von der Temperatur voraus, wie sie in
der Arrhenius-Gleichung dokumentiert ist. Bei der Berechnung der Ol- und Gas werden verschie-
dene Modelle betrachtet. Neben Modellen die parallel verlaufende Reaktionen beriicksichtigen,
finden Modelle Anwendung, die einem sequentiellen Reaktionschema folgen. Diesen Modellen wird
ebenfalls einc Verteilung von Aktivierungsenergien zu Grunde gelegt und hiufig ein konstanter Fre-
quenzfaktor angenommen. Theoretische Konzepte, die unter anderem auch auf Ergebnissen an
natiirlichen Probensequenzen beruhen, und die benétigten Gleichungen, finden sich in zahlreichen
Arbeiten (TISSOT & ESPITALIE 1975, JUNTGEN & KLEIN 1975, MACKENZIE &
MCKENZIE 1983, UNGERER et al 1986, QUIGLEY et al. 1987). In dem hier verwendeten
Beckenmodellierungsproramm wurde u.a die Standardkinetik von TISSOT & ESPITALIE (1975)
zur Quaniifizierung der gebiideien Kohienwasserstoffe benuizi.

Die zunehmende Umwandlung des OM mit steigender Temperatur 138t sich anuch im sog. Transfor-
mationsverhiltnis (TR) darstellen. Das TR wiederum kann, wie z.B. FORBES et al. (1991) und
ESPITALIE et al. (1987} beschreiben, direkt mit der Vitrinitreflexion korreliert werden. Diese Kor-
relationen gelten natiiriich nur fiir typisches vitrinitisches Material und sollter nicht auf sog. Vitri-
nitreflexionen iibertragen werden, die an TYP-II oder TYP-1 OM bestimmt wurden. Die Berechnung
des TR kann somit zur Kalibration der Temperaturgeschichte, mittels Berechnung der Vitrinitre-
flexion verwendet werden. In dieser Arbeit fanden diese Kalibrationsansitze keine Beriicksich-
tigung.

Das EASY%R,-Modell wurde in der vorliegenden Arbeit zur Berechnung der Vitrinitreflexion
bevorzugt verwendet, da es dic Berechnung sehr hoher Reifewerte bis ca. 4,6 %R; erméglicht. Das
Phenol-Kinetik-Modell (LARTER 1988) isi auf den Reifebercich zwischen 0,45 und 1,5 %R
beschrinkt, zeigt aber in diesem Reifebereich eine relativ gute Ubereinstimmung mit dem
EASY%R,-Modell.
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¢) Biomarkerreifeparameter

In cinigen Beckenstudien wurden die Hopanisomerisierungs- [225/(22S8+22R)], Steranisomeri-
sierungs- [208/(208+20R)] und Steroidaromatisierungsverhiltmiswerte ([TA(TA+MA)} zur Kali-
bration der Temperaturgeschichten verwendet (MACKENZIE & MACKENZIE 1983, SAJIGO &
LEFLER 1986, MARZI 1989). Fur diese "unimolekularen" Reaktionen wurde ein kinetisches
Modell entwickelt (MACKENZIE & MCKENZIE 1983). Auf die theoretischen Grundlagen dieses
Modells soll nicht weiter eingegangen werden. GemiB dem Modell wurden jedoch in den letzien
Jahren fiir alle drei Reaktionen reaktionskinetische Parameter von verschiedenen Autoren bestimmt,
die einerseits auf experimenteller Basis gewonnen wurden, ander-erseits auf Daten beruhen, die an
natiirlichen Probensequenzen etabliert wurden. In Tab. 10 sind die reaktionskinetischen Parameter
fiir diese Reaktionen nach verschiedenen Autoren dargestellt.

Referenz . | 1228/228+22R)] | [208(208+20R)] | [TAATA+MA)]
E, A E, | A E, A
MACKENZIE& MCKENZIE (1983) | 21,72 | 50E11 | 21,70 | 19E11| 47,73 | 57827
MARZI (1989) 40,10 | 2,5622 | 40,60 | 15E22] 4330 | 1,5E24
SUZUKI (1984) 2334 | 63E17| 3510 |20E21) - -
ALEXANDER (1986) - - 20,10 | 2,1E11 - -
SAJGO & LEFFLER (1986) 20,88 | LIE12] 21,95 |75E10| 2887 | 35El6
ABBOTT et al. (1985) - - . - 34,60 | 2,1E26

Tab.10: Reaktionskinetische Parameter fiir die Hopanisomerisicrung, Steranisomerisierung und
Steroidaromatisierung nach verschiedenen Autoren. E; - Aktivierungsenergie,
A - Frequenziakior in Millionen Jahre.

Aus dieser Tabelle geht bereits hervor, daB zu den gleichen Reaktionen véllig verschiedene reak-
tionskinetische Daten vorliegen. Unterschiede ergeben sich besonders, wenn man den Datensatz von
MACKENZIE & MACKENZIE (1983), der sowoh! an natiirlichen Sequenzen als auch im Experi-
ment ermittelt wurde, und diec Daten von MARZI (1989) betrachtet. Nach MACKENZIE &
MCKENZIE (1983) dokumentiert sich die Abhzngigkeit des Reaktionsfortschritts der einzelnen
Reaktionen von der Aufheizrate in den sehr unterschiedlichen kinetische Daten fir die Steran-
isomerisicrung und Steroidaromatisicrung. Die Basis dieser Daten muB jedoch angezweifelt werden,
da die Annahmen iber dic zur Berechnung der kinetischen Daten verwendeten Temperatur-
geschichten, relativ willkiirlich erscheinen.

Diese Abhiingigkeit ist nach den experimentell ermittelten Daten von MARZI (1989) nicht gegeben.

Die Daten von SAJGO & LEFLER (1986) weisen dagegen fiir alle drei Reaktionen dhnliche Akti-
vierungsenergien auf, die ebenfalls nicht auf eine unterschiedliche Heizratenabhingigkeit hindeuten.




181

In einer neueren Arbeit von ALEXANDER et al. (1990) werden zusétzlich Biphenylverhiltnisse zur
Kalibration eingesetzt, fiir dic jeweils experimentell kinetische Daten ermittelt werden.

Da es sich bei den Biomarker-Reaktionen wahrschemlich nicht um unimolekulare Reaktionen han-
delt, ist die Beschreibung der Reaktionen mit einem einzelnen kinetischen Paar sicher nicht gerecht-
fertigt. Zudem resultiert die groBe Unklarheit iiber den Reaktionsmechanismus, auch in den schr
unterschiedlichen Datensétzen. Femer erscheint die Abhingigkeit dieser Reaktionen vom Typ des
OM nicht geniigend beriicksichtigt worden zu sein (RULLKOTTER & MARZ] 1988). Da zudem
offensichtlich bei der Steranisomerisierung und Steroidaromatisierung ein Maximum des Verhiltnis-
wertes durchschritten wird (Kap. 5), kann die versehentliche Beriicksichtigung von Werten auf dem
retrograden Reaktionast zu falschen Interpretationen fiihren und letzlich die Bestimmung der kine-
tischen Parameter ganz entscheidend beeinflussen (MARZI 1989). In diesem Fall konnen nur sehr
volistéindige Datenprofile iiber groiere Reiftintervalle zu einer sinnvollen Interpretation beitragen.

Aufgrund der Problematik, die sich bei der Anwendung der kinetischen Daten ergeben, wurde auf
eine generelle Anwendung dieser Parameter zur Kalibration verzichtet. Fiir die Bohrung F sind in
Kap. 9.2.3 versuchsweise die verschiedenen kinetischen Parameter eingesetzt worden, um deren An-
wendbarkeit fiir die Kalibration zu iberpriifen.

9.2.3 Kalibration der Temperaturgeschichten der Bohrungen

Vorangestellt wird zunichst jeweils ein Beispicl, in dem zur Kalibration ein modifzierter TTI-
Ansatz (IES 1988 a,b) verwendet wurde. Nachfolgend werden dann die verschiedenen Temperatur-
parameter sukzessive in die Kalibration mitaufgenommen und ein kinetisches Modell (EASY%R,;)

verwendet.

- Bohrung A
a) TTI -Kalibration

In Abb. 80 ist die Versenkungs- und Temperaturgeschichie dargestellt, die nur mit Hilfe des TTI zur
Berechnung der Vitrinitreflexion kalibriert wurde. Es wird deutlich, dal} die muttels des TTI berech-
neten Vitrinitdaten eine gute Ubereinstimmung mit den gemessenen Vitrinitreflexionsdaten nach
TEICHMULLER et al. (1984) im Oberkarbon und mit den in dieser Arbeit bestimmten Vitrinitre-
flexionsdaten im flacheren Teufenniveau erzielt. Die Maximaliemperaturen werden rezent erreicht
und licgen an der Basis des Rotliegenden bei ca. 1150C. Interessant erscheint jedoch, daB die heu-
tigen Bohrlochtemperaturen, die einem WarmefluBwert von 1,35 HFU entsprechen, erst durch die
Erhohung des Warmeflusses fiir die letzten zwei Millionen Jahre erreicht wurde, was einen Tempe-

raturanstieg fiir diese Zeit verursacht.
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Uber die gesamte Geschichte wird der WarmefluB ansonsten konstant niedrig bei 1,2 HFU
angenommen, abgeschen vom Autun,

Es ist jedoch klar ersichtlich, daB die anhand des EASY%R,, berechneten Vitrinitreflexionswerte
unter den gemessenen Werten liegen. Zudem entsprechen die Maximalternperaturen von ca. 1150C
an der Basis des Rotliegenden nicht den Gber die Flassigkeiteinschliisse ermittelten maximalen Tem-
peraturen von ca. 1400C fir diesen Horizont (Kap.8). Es wird deutlich, daB die Temperatur-
geschichte, so wie sie hier simuliert wurde, unzureichend mit den vorhandenen Temperaturdaten

iiberemstimmt.

b) Warmefluimodell 1

Die mittels des WarmefluBmodells I berechnete Temperaturgeschichte (Abb. 81) erbrachte eine gute
Ubereinstimmung der in dieser Arbeit gemessenen Vitrinitreflexionswerte mit den iiber den
EASY%R,, berechneten Werte. Die Reife wird durch die TTI-Berechnung erheblich diberschiitzt.
Auffilligerweise werden mit diesem Modell sowoht die heutigen Bohrlochtemperaturen als auch die
Maximaltemperaturen von ¢a. 1400C, die anhand der Flissigkeitseinschliisse in Fe-Dolomitzemen-
ten an der Basis des Rotliegenden ermittelt wurden, exakt wiedergegeben. Die maximalen Tempera-
turen werden bereits im Ubergang zwischen Eozdn und Oligozin erreicht. Die Abnahme der
Temperaturen ab diesem Zeitpunkt, trotz zunchmender Versenkung, ist in der Abnahme der Ober-
flichentemperaturen von im Mitiel 220C im Eozin auf ca. 90C im Quartir begriindet. Eine Er-
hohung des rezenten Wirmeflusses ist in diesem Fall nicht notwendig.

¢) WarmefluBmodel! I

Obwohl die Vitrinitreflexionswerte und die maximalen Temperaturen mit dem WirmefluBmodell I
zufriedenstellend wiedergegeben werden, ergeben sich weitere Moglichkeiten der Temperatur-
entwicklung, die anhand des WarmefluBmodelis I kurz aufgezeigt werden sollen.

Die sich aus dem WarmefluBmodell II ergebende Temperaturgeschichte ist in Abb. 82 dargestelit.
Es ist kiar ersichtlich, dab sich keine Verinderung bei der Kalibration miitels des EASY%oR,
ergibt.Die Maximaltemperaturen werden wiederum mit 1400C im Eozian/Oligozin erreicht, wihrend
im frithen Malm die Temperaturen mit maximal 1350C an der Rotliegendbasis hoher als im Warme-
fluBmodell 1 liegen. Die maximale Aufheizrate wird mit ca. 1 bis 20C/Ma vor ca. 150 Ma erreicht.

Die neue Temperaturgeschichte beeinflubt den Vitrinitreflexionsendwert nicht maBgeblich, der
letzendlich von der maximalen Temperatur in diesem Modell bestimmt wird. Der Verlauf der
Vitrinitreflexionszunahme ist in beiden WarmefiuBmodellen jedoch vollig unterschiedlich.

Die Zunahme der Vitrinitreflexion in Abhingigkeit von der Zeit ist fir das Westfal B in Abb.83 fiir
alle drei Modelle dargestelit. Im TTI-Modell und dem WirmefluBmodell I ergibt sich fiir den Ver-
lauf der Vitrinitreflexion bis vor ca. 100 Ma kaum ein Unterschied. AnschlieBend nimmt die Reife
Jjedoch im TTI-Modell, im Zuge der zunchmenden Versenkung in der Oberkreide und dem Tertidr
stirker zu als im Wirmeflubmodell 1. Die erreichten Maximaltemperaturen unierscheiden sich
jedoch ganz erheblich, wie in den Versenkungs-/Temperaturgeschichten in Abb. 80 und Abb. 81
gezeigt wurde. Interessant erscheint auch, daB im TTI-Modell die Vitrinitreflexion auch in den let-
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zten 30 Ma noch ansteigt, obwohl die Temperaturen kaum zunehmen.

Im Vergleich zum WarmefluBmodell I steigt aufgrind des Wirmepulses im Malm, die Vitrinit-
reflexion im WirmefluBmodell IT zu dieser Zeit stirker an. Ferner ist in diesem Modell seit etwa 55
Ma vor heute emeut mit einem leichten Anstieg der Vitrinitreflexion zu rechnen, der sich ab dem
Oligozin wieder verlangsamt, Die maximale Temperatur von ca. 1400C wurde zu diesem Zeitpunkt
erreicht. Eine gute Ubereinstimmung der mittels des EASY%R,, berechneten und gemessenen
Vitrinitreflexionsdaten, insbesondere aber des Vitnnitreflexionstrends in der Bohrung, ergibt sich
zudem nur dann, wenn die maximalen Temperaturen nur relativ kurz angedauert haben.

Diese Gegenitberstellung belegt eindeutig, daB die Vitrinitreflexion im direkten Zusammenhang mit
der maximalen Temperatur steht, wenn das EASY%R,-Modell verwendet wird. Dennoch kénnen
zwei sehr verschiedene Temperaturgeschichten hier den gleichen Vitrinitreflexionsendwert ergeben.
Nur die zusitzlichen geologischen Parameter erméglichen eine detailliertere Beschreibung der
Temperaturentwicklung.

Bei einer angenommenen Temperaturerhdhung in der Oberkreide wiirde sich ein dhnliches Problem
ergeben. In keinem Fall diirften dic Temperaturen jedoch auch hier 1400C iiberschritten haben, da
dann die berechneten Vitrinitreflexionswerte zu stark ansteigen wiirden.

Da fiir die Bohrung A nur sichere Aussagen iiber die Maximaltemperaturen gemacht werden kén-
nen, bleibt eine weitere Differenzierung der Temperaturgeschichte mittels der FlassigkeitseinschiuB-
daten und K/Ar-Altern an Hliten spekulativ. Eine Entscheidung, welches Modell aus geologischer
Sicht am sinnvollsten erscheint, kann anhand der Daten allein aus der Bohrung A nicht getroffen
werden.

Bohrung A Westfal B

TTI (IES) EASY%R, EASY%R,
0.00 0.50,1.00,1.50 200 0.00 0.50 1.00 1.50, 200 0.00 0.50 1.00 150,200 250

Ny

50 /L /

[
75 /
100

Zeit (mybp)
g B

/

TTI-Kalibration WarmefluBmodelt 1| | Warmefiugmodell Il

20/
|

300 ]

Abb.83: Zeitabhdngige Darstellung der Vitrinitreflexionszunahme fir das Westfal B der
Bohrung A in den vorgestellten WarmefluB/Temperaturgeschichten.
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- Bohrung B

In der Bohrung B stellen sich die Verhiltnisse schwieriger dar, da der Salzdom das Temperaturfeld
bereits seit dem Keuper stark beeinfluBt. Dies fithrt zu einer ErhGhung des Basiswiarmeflufwertes
auf 1,95 HFU, wie er anhand der rezenten Bohrlochtemperaturen bestimmt wurde (Abb. 76b). Auf
die Darstellung eines TTI-kalibrierten Modells wird verzichtet, da sich, abgesechen von den im
Durchschnitt hoheren WarmefluBwerten, die gleichen Beobachtungen wie im TTI-Modell der
Bohrung A machen lassen.

a) WirmefluBmodell 1

In Abb. 84 ist die Versenkungs-/Temperaturgeschichte fir dieses WarmefluBmodell dargestelit. Eine
ausgezeichnete Ubereinstimmung der mit dem EASY%R,, berechneten und der gemessenen Vitrinit-
daten ist zu verzeichnen. Anhand des TTI werden besonders bei hoherer Reife die Vitirnitreflexions-
werte deutlich @iberschitzt. Jedoch werden die anhand der Flissigkeiteinschiu-daten ermittelten
Temperaturen von ca. 1150C fiir den mittleren Teil des Rotliegenden und ca. 1300C am Top des
Oberkarbon nicht ganz erreicht. Die maximalen Temperaturen werden z.B. im Eozin/Oligoziin fiir
den mittleren Teil des Rotliegenden mit 1100C und 1200C fiir dic Karbonoberfliiche berechnet

(Abh.84).
b) WarmefluBmodell If

Die aus dem WarmefluBmodell I resultierende Temperaturgeschichte ist in Abb. 85 dargesieilt. Em
WarmefluBwert zur Zeit der stirkeren Aufheizung im Malm von 2,75 HFU konnte bei Verwendung
der Temperaturen, die anhand der Flussigkeitseinschliisse ermittelt wurden, bestimmt werden. Die
anhand des EASY%R,, berechneten Vitrinitreflexionswerte zeigen eine gute Ubereinstimmung mit
den gemessenen Werten. Die TTI berechneten Werte liegen zu hoch. Die gute Ubereinstimmung
konnte allerdings auch hier nur erzielt werden, wenn die maximalen Temperaturen nur kurz an-
dauerten. Dic maximale Heizrate im Malm betrdgt 1 bis 20C/Ma. Bei einer lingeren Zeitdauer fiir
dic maximalen Temperaturen, wiirde sich mittels des EASY%R,, cbenfalls eine zu hohe Vitrinit-
reflexion errechnen. Insofern gibt die Kombination der FliissigkeitseinschiuBtemperaturen und der
Vitrinitreflexionsdaten einen Hinweis auf die Zeitdaver der maximalen Temperaturen.

Der Verlauf der Reifeentwicklung ist in Abb. 86 in Abhéingigkeit von der Zeit fiir das Westfal B der
Bohrung B dargestellt. Analog zur Bohnung A ergeben sich &hnliche Verliufe. Das TTI-kalibrierte
Modell und das WarmefluBmodell I unterscheiden sich offensichtlich nur im Jura und der Kreide
geringfiigig. Die maximalen Temperaturen liegen nach dem TTI-Modell im Durchschnitt 100C
niedriger. Im WirmefluBmodell I steigt die Reife im Malm stark an, um dann im Tertidr nur noch
cinen geringen Anstieg zu erfahren. Die Maximaltemperaturen unterscheiden sich im Wiarmefluf3-
modell T und WirmefluBmodell II nur unwesentlich. Da sich nur eine gute Ubereinstimmung aller
Daten erzielen 14Bt, wenn die maximalen Temperaturen im Malm nur sehr kurzzeitig wirksam
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waren, kann dies moglicherweise auf den EinfluB des Ost-Groningen-Massivs zuriickgefithrt werden
(KETTEL 1983),

Inwieweit sich dieses mogliche Ereignis unterschiedlich stark auf die beiden Bohrungen (A un B)
ausgewirkt hat, 148t sich anhand einer 1-D Studie nicht genauer festlegen. Besonders der Salzstock
im Bereich der Bohrung B stort das Temperaturfled nachhaltig. Die verdnderten Verhilinisse kon-
nen mit einem eindimensionalen Modell nicht einwandfrei nachvollzogen werden. Wenn man den-
noch die Differenz zwischen dem Basiswarmefluss und dem erhohten Warmeflus zur Zeit des Malm
betrachtet, ist mit einem leicht erhdhten Einfluss des Ost-Groningen-Massivs auf die Gesteine der
Bohrung B zu rechnen. Die Differenz in der Bohrung B betrdgt ca. 0,8 HFU, wihrend sich in der
Bohrung A eine Differenz von ca. 0,7 HFU fiir dieses Ereignis ergibt. Diese wiirde mit Uber-
legungen von KETTEL (1983) iibereinstimmen, der fir die Bohrung B einen stirkeren thermischen
EinfluB berechnet hat.

Bohrung B Westfal B
TTI (IES) EASY%R, EASY%R,
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Abb.86: Zeitabhdngige Darstellung der Vitrinitreflexionszunahme fir das Westfal B der
Bohrung B in den vorgestelften WarmefiuB/Temperaturgeschichten.

- Bohrung F

Die Kalibration der Temperaturgeschichte der Bohrung F wird analog zur Bohrung A anhand einer
Sequenz von drei Modellen dargestellt. Zunachst wird ein Modell vorgestellt, das mit Hilfe des TTI
kalibriert wurde. Nachfolgend werden die einzelnen petrologisch-mineralogischen Temperatur-
indikatoren und der EASY%R,, verwendet. Die Anwendung der verschiedenen Biomarker-Reife-
parameter soll ebenfalls diskutiert werden.
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a) TTI-Kalibration

Im TTI-kalibrierten Modell mufte bis auf das Quartir cin konstanter WarmefluB von 1,4 HFU
angenommen werden. Im Quartir kann nur mit einer WirmefluBerhohung auf 1,6 HFU eine ein-
wandfreie Wiedergabe der aus den AFTA-Daten ermittelten Bohrlochtemperaturen erzielt werden.
Eine vergleichbare WirmefluBgeschichte wurde in einer fritheren, hausinternen Studie fiir die Bohr-
ung N in direkter Nihe zur Bohrung F gewihit.

Die entsprechende Versenkungs-"Temperaturgeschichte ist in Abb. 87 dargestellt. Die gute Uberein-
stimmung zwischen den anhand des TTI berechneten und den gemessenen Vitrinitdaten ist offen-
sichilich. Ohne weitere Informationen zu den tatsichlichen Temperaturen und zur WirmefluBent-
wicklung konnte man za dem SchiuB kommen, daf die Versenkung der Gesteine ausgereicht hat, um
die gemessene Vitrinitreflexion zu erreichen, und daB die rezent héheren Temperaturen auf lokale
WirmefluBerhohungen zuriickzufiithren sind (SCHULZ 1989). Erginzend sind in Abb. 87 die
mittels der AFTA- und der FliissigkeitseinschluBdaten ermittelten maximalen PaiZotemperaturen fiir
den Zeitpunkt kurz vor oder wahrend der Inversion dargestellt. Beim Vergleich dieser Temperatur-
werte mit den berechneten Temperaturen wird die grofie Diskrepanz in den Datensitzen deutlich. So
wurde z.B. fir eine Teufe von ca. 4500 m eine maximale Temperatur von etwa 2000C ermittelt,
wihrend mit der vorliegenden Temperaturgeschichte nur ca. 1500C errechnet wurden. Die Differenz
nimmt von c¢a. 250C in ca. 2400 m auf ca. 500C bei ca 4500 m zu.

b) WirmefluBmodell I

Im WirmefluBmodell I wurden die anhand der Flissigkeitseinschiiisse und der AFTA-Paramter
ermittelten Maximaltemperaturen zur Justicrung des Warmeflusses verwendet. Da die maximalen
Temperaturen nur sehr kurz geherrscht haben diirflen (MUNDRY 1971, BUNTEBARTH 1985),
wurde fiir den Zeitraum vor und nach der Inversion eine rasche WarmefluBerhGhung bzw. Abnahme
angesetzt. Den vulkanischen Aktivititen in der Unter- und Oberkreide wurde mit einer leichten
Erhshung des Wiarmeflusses Rechmung getragen. Mit cinem maximalen WarmefluBwert von 2,0
HFU wurden alle gemessenen und berechneten Temperaturen in Einklang gebracht. In Abb. 88 ist
die Versenkungs-/Temperaturgeschichte, die sich aus dem WarmefluBmodell I ergibt, dargestellt.
Die mit dem EASY %R, errechneten Vitrinitreflexionswerte stimmen gut mit den gemessenen Daten
iiberein. Ebenso wird der gekurvite Verlauf der Vitrinitreflexionszzunahme mit der Teufe wieder-
gegeben, der auch anhand der MNR-, DNR- und MDR-Werte belegt werden konnte (Kap. 5). Die
TTI-berechneten Werte iiberschitzen die Reife um bis zu 0,7%R,,

Die maximale Heizrate betriigt in der Zeit zwischen 90 und 88 Ma ca. 100C/Ma. Bemerkenswert ist
auch, daB fur das gesamte Tertiir mit einem WirmefluB von 1,6 HFU gerechnet werden kann, chne
daB dies einen entscheidenden EinfluB auf die Vitrinitreflexionsentwicklung hitte. Das kretazische
Temperaturereignis ist so dominant, daB die spéter errcichten Temperaturen keine Rolle mehr fiir
die Reifung des OM spielen.

Um abschitzen zu konnen, ob nicht doch eine hohere Versenkung zu einer dhnlichen Anpassung der
Daten fithren kann, wurde versucht, mit verschiedenen anderen Versenkungsmodellen, bei einem
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konstantem WarmefluB von 1,4 HFU, die Vitrinitreflexionswerte und die ermitielten Paldotempera-
turen zu rekonstruicren. In Abb. 89 ist ein mégliches Modell abgebildet, in dem ca. 2100 m zusitz-
liche Sedimente in der Unter- und Oberkreide akkumuliert wurden und die Erosion bis etwa 60 Ma
angenommen wurde. Eine maBige Ubereinstimmung der gemessencn und der mittels des EASY%R,,
berechneten Vitrinitreflexionswerte wird hiermit erreicht, wobei die Vitrinitreflexionswerte im
flacheren Teufenintervall iiberschitzt werden. Ferner wird der gekurvte Verlauf des Vitrinitre-
flexionsprofils nicht wiedergegeben. Die ermitichen Paldotemperaturen kénnen nicht erreicht
werden, wie sich anhand des Vergleichs der gemessenen Temperaturen und der berechneten Tempe-
raturen belegen lidBt. Dieses Modell wird nur als Beispiel fiir viele andere Modelle chne erhéhten
kretazischen WirmefluB vorgestellt, dic anhand von Sensitivititsanalysen iiberprift wurden., In
kemem der durchgerechneten Beispicle wurde eine Ubereinstimmung der gemessenen und berech-
neten Daten erzielt.

Der gekurvte Verlauf der Vitrinitreflexionszunahme wird als Hinweis auf erhohte Paliotemperatur-
gradienten gedeutet. Damit wird unferstrichen, daB nur die Anwendung von ldngeren Vitrinitre-
flexionsprofilen eine zuverlissige Aussage zur Reifeentwicklung ermdoglicht. Einzelmessungen
lassen mehrere Interpretationsmoglichkeiten zu.

Arhand des aufgefithrten Beispiels wird ferner eindeutig belegt, daB die Kombination der Vitri-
nitdaten und der Maximaltemperaturen den Temperaturverlauf fir das Warmeereigniss fixiert. Nur
ein rascher Temperaturanstieg und Temperaturabfall ergeben eine gute Ubereinstimmung der Daten,

¢) WirmefluBmodell I

In der Diskussion zu den emzelnen WirmefluBmodellen wurde bereits darauf hingewiesen, daB die
Fliissigkeitseinschlufdaten in Kombination mit K/Ar-Altern fisr den Zeitraum vor ca. 200 bis 180
Ma maximale Temperaturen von ca. 140 bis 1500C fiir cine Probe aus einer rezenten Teufe von
3230 m wahrscheinlich machen. Die AFTA- Paramter geben zusézliche Hinweise auf um ca. 300C
erhohte Paliotemperaturen am Ubergang vom Eozéiin zum Oligoziin. Diese Temperaturwerte wurden
im Modell IT verwendet um den WirmefluB genauer zu quantifizieren.

Im Jura ist eine WarmefluBerh6hung auf maximal 1,8 HFU ausreichend, ym 1500C im betreffenden
Teufenintervall zu erreichen, wie aus Abb. 90 hervorgeht. Um die Temperaturen im Eozén und
Oligozin kurzfristig um ca. 300C zu erhéhen ist ein WarmefluBwert von 1,75 HFU notwendig, der
um 0,15 HFU iber dem angenommenen Hintergrundswert von 1,6 HFU liegt. Dies gilt bei einer
zusitzlichen Versenkung von ca. 200 m in diesem Zeitraum. Es ergibt sich eine WarmefluBent-
wicklung und Temperaturgeschichte, wie sie in Abb. 91 dargestellt ist. Die nach dem EASY%R,,
berechneten Vitrinitreflexionsdaten unterscheiden sich nicht von denen nach dem WirmefluBmodeli
1 berechneten. Die mittels des TTI berechneten Werte iiberschitzen die Vitrinitreflexion,

Es wird auch an diesem Beispiel deutlich, daB die zusatzlichen Wirmeereignisse keinen EinfluB auf
die Kalibration anhand der Vitrinitreflexionsdaten haben, solange die Temperaturen unter den Maxi-
maltemperaturen licgen.
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Die Unterschiede zwischen dem TTI-Modell und den anhand des EASY%R,-Modells kalibrierten
Temperaturgeschichten lassen sich sehr gut in einer zeitabhangigen Entwicklung der Vitrimitre-
flexion fiir das Westfal C darstellen, die in Abb. 91 vorgestellt wird. Signifikante Unterschiede erge-
ben sich besonders fiir das TTI-Modell und das WirmefluBmodell I. Im TTI-Modell steigt die
Vitrinitreflexion relativ kontinuierlich mit zunchmender Versenkung an. Selbst der Anstieg der
Vitrinitreflexion nach der Inversion ist ein geringfligiger Anstieg zu erkennen, obwohl die Tempe-
raturen nach diesem Ereignis deutlich abgenommen haben. Insgesamt sind die berechneten Tempera-
turen wesentlich niedniger als m den anderen Modellen.

Bohrung F Westfal D

TTI (IES) EASY%R , EASY%R
9.0 05 1.0 1.5 20 25 00 05 1.0 1.5 20 25 0.0 0.5 1,0 1.5 20 25 3.0
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Abb.91: Zeitabhangige Darstellung der Vitrinitreflexionszunahme fir das Westfal D der
Bohrung F in den vorgesteliten WarmefluB-/Temperaturgeschichten.

WirmefluSmodell | } WarmefluBmodalrll

275 j T Ii-Kaiibration
1

Der Anstieg der Vitrnitreflexion im WarmefluBmodell I ist vor dem Wirmeereignis und der
Inversion wesentiich geringer, und erst das Wirmeereignis vor 88 Ma fiihrt zu einer starken Erhoh-
ung der Vitrinitreflexion auf den Endwert. Nach der Abkithlung ist kein Vitrinitreflexionsanstieg zu
erkennen.

Im WarmefluBmodell IT machen sich die erhohten Temperaturen im Jura durch einen stirkeren
Anstieg der Vitrinitreflexion zu dieser Zeit bemerkbar. Interessant ist hier, da das Warmeereignis
am Ende des Eoziin keine weitere Erhohung der Vitrinitreflexion bewirkt.
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d) Kalibration mit Biomarker-Reifeparametern

In Abschnitt 9.2.2 wurden die in der Liicratur publizierten reaktionskinetischen Daten fiir die
Berechnung der Biomarker-Reifeparamter dargestellt. Unter Beriicksichtignng aller reaktions-
kinetischer Daten wurden die Reaktionsfortschritte fiir die einzelnen Reaktionen berechnet und mit
den gemessenen Daten verglichen. In Abb. 92 bis 95 sind die Reaktionsverliufe und die gemessenen
Daten fur die Biomarker-Reifeparameter entsprechend der einzelnen Autoren aufgefithrt. Fir die
Berechnung wurde immer das WarmefluBmodell II verwendet. Das Juraereignis spiclt dabei fiir die
Berechnung der Verhiltniswerte keine Rolle, da nur fiir Proben, die liassische und jiingere Alter auf-
cisen, Reifewerte auf dem prograden Reifepfad bestimmt werden konnten,

MARZI (1989) SAJGO & LEFLER (1986) SUZUKI (1984) MACKENZIE & MCKENZIE (1983)
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2,

Bei der Betrachtung der einzelnen Diagramme wird die grofie Vanation der berechneten Reife-
erlaufe sichtbar. In einer Reihe von Datensitzen werden die Reifewerte unterschitzt, in einigen aber
auch iiberschatzt. Besonders nach den reaktionskinetischen Daten von SUZUKI (1984) und
ABBOTT et al. (1986) laufen die Reaktionen so schnell ab, daB diese Daten fur geologische Frage-
tellungen sicher keine Relevanz haben. Die beste Ubereinstimmung der gerechneten und gemessenen
Werte ergab sich fiir die Hopanisomerisierung (Abb. 92) und Steroidaromatisierung (Abb. 94) nach
SAJGO & LEFFLER (1986), wihrend die Steransiomersierumgswerte (Abb. 93) nach den Daten
von MACKENZIE & MCKENZIE (1983) relativ gut wiedergegeben werden, obwohl der Datensatz
nach MACKENZIE & MCKENZIE (1983) auf fehlerhaften Annahmen berubt. Interessant er-
scheint, daB besonders die Daten von MARZI (1989) die Reifewerte erheblich unterschitzen.
Besonders die Aktivierungsenergien liegen bei MARZI (1989), verglicheﬁ mit den anderen Autoren,
sehr hoch, was bedeutet, daB relativ hohe Temperaturen notwendig sind, um die Reaktionen in Gang
zu bringen. Um demnach die berechneten und gemessenen Werte anhand der Daten von MARZI
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(1989) in Einklang zu bringen, miiiten die Temperaturen noch héher gewesen, und/oder die Zeit-
dauer der erhéhten Temperaturen miiBte wesentlich linger gewesen sein. Sensitivititsliufe haben
aber gezeigt, daB solche Temperaturgeschichten die anderen Parameter wie die Vitrinitreflexion und
die ermittelten Paldotemperaturen unzureichend wiedergeben.

MARZI (1989) SAJGO & LEFLER {1986) SUZUKI (1984} MACKENZIE & MCKENZIE (1983)
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Abb.93: Vergleich der berechneten und gemessenen Steranisomerisierungswerte nach
verschiedenen Autoren far die Bohrung F.

Interessant erscheint zudem, daB in der Bohrung A, obwohl nur e¢in einziges Wertepaar gemessen
werden konnte, das nicht oberhalb des Maximums fiir die Steranisomerisierung und Steroidaro-
matisierung liegt, ebenfalls die Daten von SAJGO & LEFLER (1986) und MACKENZIE &

MCKENZIE (1983) die besten Ubereinstimmungen liefern.

Aus den sehr unterschiedlichen Daten wird klar, daB die Kalibration mittels der Biomarker-Para-
meter stark von den verwendeten kinetischen Daten abhiingt. Insofern stellt sich die Frage, ob diese
Parameter in dieser Form iberhaupt als Kalibrationsparamter angewendet werden konnen. Neuere
Ansitze gehen von Aktivierungenergieverteilungen aus, die aber implizieren, daB es sich hier nicht
um unimolekluare Reaktionen handelt (RITTER 1991).

- Bohrung N

Basierend auf einer fritheren Studie, wird fiir die Bohrung N ein mittels des TT1 kalibriertes Modell
vorgestellt. Ferner wird das fiir diesen Raum entwickelte WarmefluBmodell IT verwendet und die
resultierende Temperaturgeschichte mittels des EASY%R, und der beobachteten Paldotemperaturen
rekonstruiert.
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MARZ! (1989) SAJGO & ABBOTT MACKENZIE
LEFLER (1986} et al. (1986) MCKENZIE (1983)
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Abb.94: Vergleich der gemessenen und berechneten Steroidaromatisierungswerte
nach verschiedenen Autoren in den Proben der Bohrung F. )

a) Frithere TTI-Kalibration

Um mit dem TTI eine gute Ubercinstimmung der gemessenen und berechneten Vitrinit-
reflexionsdaten zu erlangen wurde analog zur Bohrung F ¢in konstanter Warmeflu angenommem,
der 1,5 HFU fiir die gesamte geologische Vergangenheit betrigt. Rezent muB der WirmefluB auf
i,7 HFU erhoht werden, damit die Bohriochfemperaturen emwandirei wieder-gegeben werden kon-
nen (Abb. 76d). Der WarmefluB ist hier jedoch insgesamt hoher, als in der fritheren Studic ange-
pommen wurde, da die Wirmeleitfihigkeiten der oberkarbonischen Gesteine in dem vorliegenden
Modell hoher angesetzt wurden. Die gute Ubereinstimmung der rezenten Bohrlochtemperaturen mit
den berechneten Werten unter Verwendung der WirmefluBdaten nach HAENEL & STAROSTE
(1988) 148t die hier verwendeten Wirmeleitfihigkeiten realistisch erscheinen.

In Abb. 95 ist die Versenkungs-/Temperaturgeschichte fiir dieses Modell abgebildet. Der Verlauf
der Temperaturen iiber den groBten Abschnitt der geologischen Entwicklung ist sehr konstant. Die
1000C-Isotherme liegt z.B. im Bereich um 2400 m. Erst nach der Inversion und im Zuge des Ab-
sinkens der Jahresmitteltemperaturen ab dem mittleren Tertidr erfolgt eine Verschiebung der 1000C-
Isotherme auf ca. 3000 m. Mittels des EASY%R,, konnen die Vitrinitreflexionswerte nicht rekon-
struiert werden. Sie werden deutlich unterschitzt.
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Zur Kontrolle der Temperaturgeschichte ist die anhand der Fliissigkeitseinschliisse ermittelte Maxi-
maltemperatur von ca. 1950C fiir das Stefan in Abb. 95 eingetragen. Die Differenz betrigt demnach
ca. 350C zu den berechneten Temperaturen fiir diesen Zeitraum.

Nach der vorlisgenden TTI-kalibrierten Temperaturgeschichte ware kein zusétzlicher Warmeeintrag
erforderlich, um die Reife zu erreichen. Nach dem Modell aus der fritheren Studie werden die maxi-
malen Temperaturen in der Oberkreide einzig auf die hohe Versenkung und die schiechten Wirme-
lertfahigkeiten der oberkarbonischen Sedimente zuriickgefiihrt. Dies ist zudem auch im TTI-Ansatz
begriindet (s.u.).

Die Bohrung N liegt aber rdumlich niher zum Stérkérper von Bad Bentheim/Lingen (BACHMANN
& GROSSE 1988} als die Bohrung F. Insofern erscheint die hier simulierte Temperaturgeschichte
nicht realistich, zumal die Maximaltemperaturen nicht erreicht werden. Daher wurden auch hier die
erarbeiteten maximalen Temperaturen zur Kalibration der Temperaturgeschichte verwendet.

b) WirmefluBmodell I

Unter Beriicksichtigung aller Palaotemperaturinformationen in den Gesteinen der Bohrung N kann
die in Abb. 96 dargestellte Versenkungs-/Temperaturgeschichte berechnet werden. Die Maximal-
temperaturen von 1950C in den Gesteinen aus dem Stefan werden mit einem maximalen WarmefluB
von ca. 2,2 HFU wiedergegeben. Die Erhéhung der Temperatur fihrt in diesem Modell zu einer
guten Ubereinstimmung der gemessenen und berechneten Vitrinitdaten fiir die EASY%R,-Methode,
wihrend nach dem TTI-Ansatz eine zu hohe Reife berechnet wird. Insofern ist das Resuitat mit den
Ergebnissen der Bohrung F identisch. Auch im vorliegenden Beispiel, haben analog zur Bohrung F,
die Temperaturerhdhungen im Lias und im Ubergang vom Eozin zum Oligozin keine Auswirkung
auf den Vitrinitreflexionsendwert. Der zeitliche Verlauf der Reifenentwicklung gestaltet sich jedoch
gegeniiber der TTI-kalibrierten Témperaturgeschichte geringfiigig anders, wie aus Abb. 97 fiir die
Reifeentwicklung fiir das Westfal D hervorgeht. In beiden Fallen wird der Endwert mit Beginn der
Inversion erreicht. Wihrend die Zunahme der mittels des TTI berechneten Werte in den verschie-
denen geologischen Eniwicklungsabschniften aber insgesamt relativ gleichmiBig verlauft, ist der
Anstieg der nach dem EASY%R, errechneten Werte eher stufenformig, wobei ein starker Anstieg
besonders im Zuge der Intrusion der Magmenk&rper vor ca. 95 bis 88 Ma zu beobachten ist. Zudem
Iiegen auch hier die bet der TTI-Kalibration berechneten Temperaturen deutlich niedriger.
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Abb.97: Zeitabhédngige Darstellung der Vitrinitreflexionszunahme far das Westfal D der
Bohrung N far die vorgesteilten WérmefluB-{Temperaturgeschichten.

10. Zusammenfassende Diskussion der Kalibrationsmethoden.

Anhand der vorliegenden Daten kann eine Reihe von SchiuBfolgerungen beziiglich der verschiedenen
Methoden zur Kalibration von numerisch simulierten Temperaturgeschichten gezogen werden,
Besonders in Hinblick auf die Berechnungsmethoden der Vitrinitreflexion kannen wichtige Erken-
ntnisse bestétigt werden, die in der Literatur schon hénfiger diskutiert warden. Zunachst sollen kurz
die Unterschiede zwischen den beiden Berechnungsmethoden dargestellt werden. Generell ergeben
sich fiir die beiden Berechmmpsmethoden folgende entscheidende Unterschiede:

TTI (WAPLES 1980)

- Die unabhingig ermittelten Maximaltemperaturen werden in keinem Beispiel erreicht.

- Eine WarmefluSerhohung ist notwendig, um die rezenten Bohrlochtemperaturen wiederzu-
geben.

- Aus niedrigen WirmefluBwerten in der geologischenVergangenheit resultieren insgesamt
niedrigere Temperaturen wahrend der gesamten geologischen Geschichte.
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EASY%R,
- Eine gute Korrelation mit den unabhiingig ermittelten maximalen Paliotemperaturen.

- Keine rezente WarmefluBerhohung ist notwendig, um die rezenten Bohrlochtemperaturen
wiederzugeben.

- Mit hoheren Wirmefliissen als beim TTI, wihrend der gesamtien geologischen Geschichte, die
den rezenten Wiarmefliissen entsprechen, werden generell hohere Temperaturen berechnet.

Diese Unterschiede zwischen dem TTI- und dem EASY%R-Modell lassen sich sehr gut anhand
eines Beispiels niher erlautern. In Abb. 98 ist die Vitrinitreflexionsentwickiung fiir das WarmefluB-
modell II der Bohrung F fiir beide Ansatze dargestellt. Als Referenzhorizont wurde das Westfal D
gewdhit.

Die Zunahme der Vitrinitreflexion tiber die Zeit verdeutlicht, warum der mittels des TTI berechnete
Wert um ca. 0,5 %R, iber dem gemessenen Wert liegt, der mit einem Symbol (Quadrat) gekenn-
zeichnet ist.

Bei niedriger Reife (bis vor ca. 210 Ma) ergeben beide Methoden in etwa den gleichen Reflexions-
verlauf. Die Temperaturen lagen in diesem Zeitraum unterhalb von 1000C (s. Abb. 90). Der
Vitrinitreflexionswert betrug vor ca. 210 Ma ca. 0,7 %R,,.

AnschlieBend steigen die Temperaturen auf maximal 1250C an. Bei langsamer gleichmiBiger Ab-
senkung fiir eine Zeitraum von fast 30 Ma sinken die Temperaturen zu Beginn des Dogger gering-
fiigig ab. Wahrend beim EASY %R ,-Modell nur ein vernachlissigbarer Anstieg der Vitrinitreflexion
bis vor ca. 160 Ma zu verzeichnen ist, wobei der Wert von ca. 0,8%R, zum Zeitpunkt der maxi-
malen Temperatur vor ca. 190 Ma erreicht wird, steigt der mit dem TTI berechnete Wert trotz
geringer Temperaturabnahme bis auf ca. 1,25%R,, vor 160 Ma an. Die Differenz zwischen beiden
Ansitzen betrdgt zu diesem Zeitpunkt ca. 0,45 %R, Im Zuge der starkeren Versenkung in der
Unter- und Oberkreide nehmen dic Temperaturen emeut zu. Mit dem Uberschreiten eines
Temperaturwertes von ca. 1150C steigt die Vitrinitreflexion bei beiden Modellen wieder an, wobei
der Reifeanstieg fiir den TTI wesentlich stirker ansfillt Kurz vor demm Einsctzen des
Wirmeereignisses betrdgt die Differenz zwischen den aus beiden Methoden berechneten Werten ca.
0,7 %Rg, .

Umgekehrt wird aber deutlich, daB wihrend des Wiirmeereignisses vor ca. 88 Ma die Reife im
EASY%R,-Modell stéirker ansteigt. Im Gegensatz dazu ist fiir den TTT hier nur ein relativ geringer
Einfluf dieses kurzen Ereignisses festzustellen. Aus diesem Grunde reduziert sich die Differenz der
berechneten Vitrinitrefelexionswerte auf ca. 0,5%R,,.

Diese Unterschiede liegen im Unterschied zwischen den beiden Ansédtzen begriindet, da beim TTI-
Ansatz der EinfluB der Zeit auf die Vitrimtrefiexionszunahme wesentlich stirker gewichtet wird, als
beim EASY%R ,-Modeil.

Dieser Effekt wird besonders deutlich, wenn ein kritischer Temperaturwert von ca. 110 bis 1200C
fiir einen lingeren Zeitravm iiberschritten wird. Den Temperaturintervallen, die iiber 1100C liegen,
werden positive Exponenten (n) im Temperaturfaktor (20) zugeordnet, was, obwoh! z.B in der
Bohrung F die Temperaturen relativ konstant bei ca. 120 bis 1360C im Jura und Dogger verbleiben,
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zu einer unverhiltnismiBig starken Zunahme der Vitmnitreflexion fithrt. Nicht dic maximale
erreichte Temperatur ist hier der entscheidende Faktor, sondern die Verweilzeit der Gesteine in
einem bestimmten Temperaturintervall. Kurze Ereignisse mit relativ hohen Temperaturen werden
daher bei der Berechnung mittels des TTI unterschiitzt.

Auch die gute Ubereinstimmung bei Reifewerten unterhalb von 0,7%R, zwischen den TTI-
berechneten und mittels des EASY%R,, berechneten Werten ist darauf zurickzufiihren, Bei
niedrigeren Temperaturen werden im TTI den einzelnen Temperaturintervallen negative Exponenten
zugeordnet, die selbst bei langen Verweilzeiten innerhalb eines bestimmten Temperaturintervalls nur
zu einer geringen Reifezunahme fihren. Die gleiche Beobachtung ist aus den Abb. 6 in SWEENEY
& BURNHAM (1990) abzuleiten. Auch in den dort aufgefithrten Beispielen ist bei Temperaturen
unterhalb von 1100C und relativ niedrigen Heizraten eine gute Ubereinstimmung mit dem TTI nach
WAPLES (1980) zu finden.

Aus diesen Uberlegungen wird aber auch klar, warum die rezenten Bohrlochtemperaturen bei
Verwendung der TTI-Kalibration in den vorliegenden Beispielen nur mit einem héheren WirmefluB-
wert wiedergegeben werden konnen, Wiirde man namlich wihrend der gesamten geologischen Ver-
gangenheit den WirmefluB erhéhen, wiirden insgesamt héhere Temperaturen berechnet, die gerade
im Temperaturbereich oberhalb von 1100C zu einer unverhiltnisméBig starken Zunahme der Vitri-
nitreflexion fithren. In diesem Fall werden die rezenten Vitrinitdaten iiberschitzt. Um diesem
Problem aus dem Weg zu gehen, miissen die WarmefluBwerte bzw. Temperaturen in der geolo-
gischen Geschichte niedrig gehalten werden, um die Reifedaten in Emklang zu bringen. Dann ist
aber eine rezente Erh6hung der Temperaturen unumganglich, um den Bohrlochtemperaturen gerecht
zu werden. Das kurze Ereignis wirkt sich aber nicht auf den Reifeendwert aus. Aus dieser Schwiiche
des TTI-Ansatzes resulticren auch die niedrigeren Temperaturen wihrend der gesamten
geologischen Entwicklung, die zu einer Unterschiitzung der Kohlenwasserstoffgenese fiir die
Gesteine in den hier betrachteten Bohrungen fithren kénnen.

Um mit den mittels des TT1 berechneten Temperaturen und den maximalen Temperaturen eine
Ubereinstimmung zu erlangen, hatte nur eine Berechnung des TTI unter Beriicksichtigung der
Temperaturgeschichte und dann eine anschlieBende Korrelation mit den gemessenen Vitrinitre-
flexionswerien {Beckenspezifischer Korreiationsdatensaiz) zum Ziel gefinrt.

Das bedeutet generell ausgedriickt, daB beckenspezifische TTI-%R j-Korrelationen nur die im jewei=
ligen Becken herrschenden Temperaturbedingungen bzw. Heizraten adaquat beriicksichtigen. Daher
konnen diese TTI-%Ry-Korreiationen nur im jeweiligen Becken zur Berechnung der Vitrinitre-
flexion verwendet werden. Fiir veranderte Heizraten miissen neue TT1/%R-Korrelationen aufge-
stellt werden. Eine generelle TTI-%R j-Korrelation existiert demnach nicht.

Im Gegensaiz zu den TTI kalibrierten Modellen weisen die miitels des EASY%R, kalibrierten
Modelle immer eine sehr gute Ubereinstimmung mit den unabhiingig ermittelten maximalen Paléo-
temperaturen auf. Diese Ubereinstimmung beinhaltet aber auch, daB die Vitrinitreflexion stark von
der maximalen Temperatur abhiingt und der ZeiteinfluB eine untergeordnete Rolle spiclt (SWEE-
NEY & BURNHAM 1990). Dennoch 148t sich die Abhingigkeit der Vitrinitreflexion auch von der
Heizrate, und die damit verbundene Verschicbung der notwendigen Maximaltemperatur zur Er-
reichung eines identischen Vitrinitreflexionswerts in den Beispielen der Bohrungen A und F gut

dokumentieren.
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Abb.98: Vergleich der Vitrinitreflexionsentwicklung berechnet nach dem TT! und dem
EASY%Ro-Modell fiir Gesteine des Westfal D der Bohrung F. Das WarmefluBmodell
Il liegt diesen Kurven zugrunde. Zudermn ist die Temperaturgeschichte fir das

Westfal D (Mitte) dargestelit.

In Abb. 99 ist die Vitrinitreflexion in Abhingigkeit von der maximalen Temperatur bei verschieden-
en Autheizraten in einem nach QUIGLEY et al. (1987) modifizierten Diagramm dargestelit.

Die in dieser Arbeit anhand der unabhiingig ermittelten Maximaltemperaturen und die zu diesen
Temperaturen korrespondierenden Vitrinitreflexionswerte sind fiir die einzelnen Bohrungen in die-
sem Diagramm eingetragen. Deutlich wird, daB die Gesteine der Bohrungen A und B nicdrige Heiz-
raten zwischen 1 und 20C/Ma erfahren haben, wihrend in den Bohrungen F und N die Heizraten
sicher 100C/Ma erreichen. Aus der Abb. 99 ist ferner zu entnehmen, daB in den Gesteinen der
Bohrung A cin Vitrinitreflexionswert von 1 %Ry, mit einer maximalen Temperatur von ca. 1450C
korrespondiert, wahrend in der Bohrung F ca. 155 bis 1600C einer Vitrinitreflexion von 1%R,
entsprechen. Die Daten von QUIGLEY et al. (1987) konnen hier mittels der in dieser Arbeit eta-
blierten Temperatur/Vitrinitreflexionspaare bestatigt werden. Prinzipiell sind die Unterschiede im
Bereich von Heizraten zwischen 1 und 100C/Ma nicht sehr stark ausgeprigt. Bei extrem niedrigen
und extrem hohen Heizraten treten erhebliche Verschiebungen der maximalen Temperaturen bezo-
gen auf einen definierten Vitrinitreflexionswert auf. Daraus ist zu folgern, daB es nicht eine maxi-
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male Temperatur gibt, dic ginem Vitrinitreflexionswert zugeordnet werden kann. Die Heizraten spie-
len demnach eine bedeutende Rolle bei der Reifeentwicklung.

Annzhmen, daB nur die Maximaltemperatur den Vitrinitreflexionsendwert bestimmt, wie sie anhand
empirischer Korrelationen von PRICE (1983) und BARKER & PAWLEWICZ (1986) diskutiert
wurden, erscheinen demnach auf der Basis der vorliegenden Ergebnisse unrealistisch. Nach einer
Regression von BARKER & PAWLEWICZ (1986}, in der die Temperatur und die Vitrinitreflexion
direkt korreliert werden, errechnet sich z.B. fiir einen Vitrinitreflexionswert von 1,5 %R, eine Maxi-
maitemperatur von 2050C. Im vorliegenden Beispiel fir die Bohrung F werden aber nur 1750C
bendtigt, um diesen Reflexionswert zu erreichen. In einer neueren Arbeit von BARKER (1991)
weist der Autor nochmals auf die Abhingigkeit der Vitrinitreflexion von der maximalen Temperatur
hin. BARKER (1991) rechnet selbst bei einer Dauer der maximalen Temperatur von nur wenigen
10¢r bis 10000 Jahren und Heizraten, die 1000C/Ma tiberschreiten mit einer Anpassung der Vitri-
nitreflexion an das Temperaturfeld. Nach diesem Autor sind alle Reaktionen in kiirzester Zeit abge-
schlossen. Die geologische Zeit reicht demnach immer aus, um die Reife dem Temperaturfeld
anzupassen (Stabilization Model). Lingere Verweildauern spielen nach diesen Modellen fiirr die
Reifung des OM keine wesentliche Rolic (BARKER 1989). Der Autor weist auch darauf hin, dad
das EASY%R4-Modell in dem diskutierten Beispicl aus dem "Cerro Pictro Geothermal Field" keine
zufriedenstellende Rekonstruktion der Reife ergeben hat.

Aus der Diskussion der verschiedenen Theorien wird klar, daB in der Literatur keine embeitliche
Auffassung zum EinfluB der Zeit und der Temperatur auf die Reifeentwicklung besteht.

Die hier gefundene Ubereinstimmung der unabhiingig ermittelten Maximaltemperaturen mit den aus
den unterschiedlichen Temperaturgeschichten berechneten Vitrinitreflexionswerten bei Verwendung
des kinetischen Modells EASY%R,, sprechen jedoch fiir dic Verwendbarkeit der hier verwendeten
Berechnungsmethode. Extrem hohe Heizraten von iiber 1000C/Ma, wie sie von BARKER (1991)
beschricben wurden, konnten in der vorliegenden Arbeit nicht betrachtet werden, obwohl in der
Bohrung F eindeutig hydrothermale Einfliisse nachzuweisen sind. Insofern kann der Einfluf} dieser
extremen Bedingungen nicht {iberpriift werden.

Kinetische Modelle, dic angewendet werden, um Biomarker-Reifeparameter zu berechnen, haben in
der vorliegenden Arbeit keine Verbesserung der Kalibration ergeben. Insbesondere aufgrund der in
der Literatur vorhandenen unterschiedlichen reaktionskinetischen Parameter ist anzunchmen, daB die
Reaktionsmechanismen nicht gut genug bekannt sind. AuBerdem durchschreiten die Reaktionen
einen Maximalwert, der die Interpretation der Werte (prograder oder retrograder Temperaturpfad)
ganz erheblich erschwert. Zudem konnte gezeigt werden, daB, obwohl die unterschiedlichen Tempe-
raturgeschichten der Bohrungen A auf der einen Seite sowie die der Bohrungen F auf der
anderen Seite unterschiedliche maximale Heizraten zwischen 1-20C/Ma bzw. maximal 100C/Ma
aufweisen, sehr dhnliche Biomarker-Reifewerte bezogen auf die Vitrinitreflexion erreicht wurden.
Das gleiche ist im Prinzip fiir die anderen Reifeparameter wie das MNR, DNR oder MDR
festzustellen.
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Abb.99: Abhéngigkeit der Vitrinitreflexion von der maximal erreichten Temperatur unter
Beriicksichtigung der Aufheizraten verschiedener geologischer Provinzen (umge-
zeichnet nach QUIGLEY et al. 1987). Eingezeichnet sind zudem Temperatur({Vitri-
nitreflexionspaare, die fir die Gesteine der in dieser Arbeit untersuchten Bohr-

ungen ermittelt wurden.
(o]
L
\\\ o < @ uw =T |
\ & EEY,
N\ @ S 38 [
TUNERE SS5S85
BIN L £ aaaa | g
S : - :
2 g - ™
A\ | S - O
LN \‘ Q | S -
L ~
%= \ -..,\\ =S
8 AN\ B ®
QO 1 v A
e \\ — ]
o ! | Q.
8 R S
& \ L~ Q
s \\ b~
g _
5 SN e o
NN
\ S
\\‘\ ‘ B §
AN \ o
S s & °
103 £ ]
$£88 [
5= 55 B
L
T ] ©




210

Verschiebungen bei den Maximaitemperaturen, und damit Heizratenabhingigkeiten, sind somit ana-
log zur Viirinitreflexion auch fiir dic Biomarker-Reifeparameter zu beobachten. So findet die
Hopanisomerisierung bei 87+50C in der Bohrung A ihren AbschluB, wihrend in der Bohrung F mit
ca. 100£50C zu rechnen ist. Fir die Steransiomerisierung und Steroidaromatisierung ergeben sich
ca. 955 bzw. 110+50C fiir den AbschiuB der Reaktionen.

Die Uberestimmung der gemessenen und berechneten Daten bei Verwendung von an natiirfichen
Beispielen kalibrierten reaktionskinetischen Daten insbesondere von SAJGO & LEFLER (1986)
impliziert, daB auf experimenteller Basis ermittelte kinetische Daten nicht die natirlichen Verhalt-
nisse widerspiegeln. Hier stellt sich emeut die Frage, ob Labordaten auf geologische Verhiiltnisse
ibertragen werden konnen, da die Heizraten um mehrere 10er Potenzen verschoben sind. In einer
neueren Arbeit von GALLAGHER & EVANS (1991) wurden reaktionskinetische Daten mit
mathematisch-statistischen Methoden anhand natiirlicher Probensequenzen fiir die Steranisomeri-
sierung ermittelt. Diese Daten liegen groBenordnungsmiBig im Bereich der Daten von SAJGO &
LEFLER (1986) und MACKENZIE & MCKENZIE (1983), wobei diese Autoren keinen definierten
Wert angeben, sondem einen Bereich von Aktivierungsenergien.

Allgemein kann gefolgert werden, daB dic Maximaltemperaturen, bei einem gleichen Reifewert, sehr
unterschiedlich erscheinen konnen, wie es analog zur Vitrinitreflexion gezeigt werden konnte. Die
einzelnen Reifeparameter zueinander zeigen aber keine Verschicbungen. Dies diirfte darauf hindeu-
ten, daB alle Parameter dhnlichen kinetischen Gesetzen unterliegen und auch die kinetischen Para-
meter gleiche GroBenordaungen aufweisen. Diese Uberlegung hat auch in Hinsicht auf die Lage des
sog. "Olfensters” eine gewisse Bedeutung. Es kann daraus geschlossen werden, daB bezogen auf die
Vitrinitreflexionsskala keine Verschiebung des "Olfensters” zu erwarten ist, wie es YUKLER &
KOKESH (1984) aufgrund unterschiedlicher kinetischer Parameter angenommen haben. Gleiche
kinetische Parameter sowoh! fiir die Entwicklung der Vitrinitreflexion, als auch fiir die Bildung von
Kohlenwasserstoffen werden auch vorn SWEENEY & BURNHAM (1989) angenommen. Es kann
daher davon ansgegangen werden, daB sich sehr wohl die Temperaturen, bei denen die Olgenese
einsetzt, entsprechend der Heizraten, verschieben, nicht aber das sog. "Olfenster" bezogen auf eine
Vitrinitreflexionsskala. Einzig der zeitliche Ablauf der Kohlenwassersioffgenese und die
Expulsionstaten werden hierdurch kontrolliert, wie es DGPPENBECKER (1992; fir zwei verschie-

dene Regionen, mit unterschiedlichen Aufheizraten im Niedersachsischen Becken gezeigt bat.

Bezogen auf den TTI-Ansatz ist auch zu folgern, daB nicht die Vitrinitreflexion, bezogen auf das
sogennanie "Olfenster”, heizratenabhéingig ist, sondern der TTI und dic damit empirisch vorgenom-
menen Korrelationen (SWEENEY & BURNHAM 1990).

Ein kinetisches Modell gibt in jedem Fall die Vitrinitreflexionsentwicklung aus physiko-chemischen
Gesichtspunkten realistischer wieder. Vor allem werden die tatsichlich erreichten Temperaturen in
den vorlicgenden Beispiclen schr genau berechnet, wie an der Gegentiberstellung der aus dem
Modell erechneten Paldotemperaturen und der "gemessenen " Temperaturen ersichtlich wird.

Die Arbeit hat ferner gezeigt, daB die Kalibration gerade komplizierter Temperaturgeschichten nicht
ausschlieBlich auf Vitrinitreflexionsdaten beruhen kann. Die Vitrinitreflexion ist als Integral aller
thermischen Ereignisse zu verstchen. Die Auflésung einzelner thermischer Ereignisse, die einen
signifikanten Einfluf auf die Kohlenwasserstoffgenese haben, ist damit nicht méglich. Um dieses
Problem zu umgehen, scheinen detaillierte Paliotemperaturbestimmungen, die nicht nur die Maxi-
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maltemperaturen beriicksichtigen, von entscheidender Bedeutung zu sein. An den Beispiclen der
Bobrungen A und B konnte deutlich gezeigt werden, dald unter der Annahme einer sehr einfachen
Temperaturgeschichte die gemessenen und berechneten Vitrinitdaten mit den ermittelten Maximal-
temperaturen einwandfrei in Einklang zu bringen sind. Es wird an diesen Beispielen aber auch deut-
lich, daB Temperaturereignisse, die sich auf dem prograden Temperaturpfad ereignen, anhand der
Vitrinitreflexion nicht erkannt werden kénnen,

Im einzelnen betrachtet, erweisen sich gerade die Apatitspaltspurenuntersuchungen fiir die Erfas-
sung der Maximaltemperaturen als geeignet. Zusitzlich erlaubt dic AFTA-Methode das Erkennen
Jiingerer thermischer Ereignisse, die allerdings die Maximaltemperatur nicht mehr erreicht haben
diirfen. Die Flissigkeitseinschlisse stellen ¢in gutes Werkzeug dar, um maximale Temperaturen zu
bestimmen. Die anhand der Fliissigkeitseinschlufidaten ermittelten Maximaltemperaturen kénnen zur
Uberpritfung der mittels des EASY %R ,-Modell berechneten Temperaturen verwendet werden.

Ein besonderes Problem ergibt sich jedoch daraws, daB, um die anhand der Fliissigkeitseinschliisse
erarbeiteten Maximaltemperaturen zu rekonstruieren (z.B. in der Bohrung F) kurze Temperatur-
Ereignisse angenommen werden miissen, wenn das EASY%R,-Modell verwendet wird. Unter der
Annahme, daB diese Temperaturen linger angedauert haben, ist auch bei Verwendung dieses
Modells mit einer Uberschitzung der gemessenen Vitrinitreflexionsdaten zu rechnen. Insofern gibt
diec Kombination dieser Methoden einen eindeutigen Hinweis auf den Verlauf der Tempera-
turentwicklung.

Eine andere Frage, die sich stellt, betrifft vor allem Fliissigkeitseinschliisse in Quarzzementen, die in
grobkorigen bis konglomeratischen Sandsteinen zu beobachten sind. TILLEY et al. (1989) vermu-
ten zB., daB der Fluidstrom und damit der Temperaturtransport, méglicherweise nur in diesen
Tragergesteinen stattfindet (konvektiver Warmetransport). Die niedrigpermeablen Tonsteine und
Kohlen, in denen sich das OM befindet, werden davon nicht betroffen. Eine dhnliche Beobachtung
wird von BURLEY et al. (1989) fiir das Nordseebecken beschrieben, wo besonders im Bereich von
Storungsbahnen und deren Einflufibereich erhthte Temperaturen anhand von Flissigkeitseinschiuf-
daten belegt werden koénnen. Somit wiirden diese Temperaturen die Reifung nicht beeinflussen. Das
wiirde bedeuten, daB diese Flussigkeitseinschiuftemperaturen zur Berechnung der Reife nicht direkt
geeignet erscheinen. Unter diesem Aspekt sind insbesondere die Daten fiir die Bohrungen A und B
zu betrachten, da dort Einschliisse iiberwiegend in hochporésen, hochpermeablen, grobkdrnigen
Rotliegend-Sandsteinen gemessen wurden.

Die Zeitdauer der anhand der redquilibrierten Fliissigkeitseinschliisse ermittelten maximalen Tempe-
raturen kann nicht ermittelt werden. Nach STERNER (1985) redquilibrieren die Einschliisse ohne
Verzogerung zu den nenen Temperaturwerten. Insofern spielen Zeitaspekte keine Rolle. Wenn
davon ausgegangen werden kann, daB die TemperaturerhShung durchdringend erfoigt ist (s.0.), dann
miissen diese Temperaturen als maximale effektiv wirksame Temperaturen gedeutet werden.

AbschlieBend bleibt festzuhalten, daB das kinetische Modell EASY%R,, zur Vitrinitreflexionsbe-
rechnung die gemessenen Maximaliemperaturdaten sehr gut wiedergibt. Die im Modell errechneten
Temperaturen stechen in Einklang mit den anhand unabhingiger Methoden erarbeiteten Paldotem-
peraturwerten. Es hat sich jedoch gezeigt, daB nur die Integration aller zur Verfiigung stehenden
Temperaturinformationen zur einer Aufschliisselung komplizierterer Temperaturgeschichten fithren.
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Die Vitrinitreflexion allein reicht in den hier betrachteten Beispielen zur Kalibration der Tempera-
turgeschichte nicht aus, da sie eher als Kontrollparameter fir die Maximaltemperatur anzusehen ist.

11. Gasgenese im nordwestlichen und siidwestlichen Teil des Nordwestdeutschen Beckens.

In beiden Bereichen der betrachteten Bohrungen (Abb.1) kénnen anhand der berechneten Modelle
voneinander abweichende Gasgenesegeschichten hergeleitet werden, die im folgenden kurz getrennt
dargestellt werden sollen. Zur Veranschaulichung der Auswirkung verschiedener Temperatur-
geschichten auf die Gasgenese wurde der Berechnung ein sehr einfaches Modell zugrunde gelegt.
Dieses Modell geht von einer einfachen Aktivierungsemergic von 50 kcal/mol und emem
Frequenzfakor von 8,28 * 1028/Ma fiir die Gasgenese aus Typ-III Kerogenen aus (TISSOT &
WELTE, 1984). Unter der Annahme hoherer Aktivierungsenergien wiirden sich andere Gasgenese-
geschichten ergeben. Dieses Problem wird von WELTE et al. (1988) eingehend diskutiert und soll
am Beispiel der Bohrung F skizziert werden. Zusitzlich wurde die maximal generierbare Menge
Gas auf 200 mg/g TOC festgesetzt. Eine Unterscheidung nach feindispers verteiltem OM und
Kohlen wurde nicht getroffen (siche SCHEIDT & LITTKE 1989). Die Gasgenese wird anhand

kumulativer Kurven dargestellt.
- Bohrungen A und B

Die zeitliche und mengenmaBige Gasbildung der Gesteine aus dem Westfal A und Westfal B der
Bohrung A und dem Westfal B der Bohrung B wurde mit den vorgeschlagenen Temperatur-
geschichten berechnet. Grundsitzlich ergeben sich Abweichungen zwischen den dret Modellen. Fiir
die mit dem TTI-kalibrierten Temperaturgeschichten sind prinzipiell aufgrund der wesentlich niedri-
geren Temperaturen, geringe Gasmengen generiert worden. Die Gasgenese setzt fiir das Westfal A
und B erst im Tertidir ein (Abb. 100 und Abb. 101), wobei besonders fiir das Westfal B mit einer
Gasgenese im jiingeren Tertidir gerechnet werden mufl (Abb. 101 und Abb. 102). Die Zeitlichkeit
der Gasbildung andert sich im mittels des EASY%R-kalibrierten WarmefluBmodell I gegeniiber
dem TTI-kalibrierten Modell nicht.

Erhebliche Veriinderungen ergeben sich unter der Annahme, daB die Gesteine schon im Jura nahezu
die Maximaltemperaturen erfahren haben (WarmefluBmodell II). In dicsem Fall hat fiir das Westfal
A die Gasgenese bereits vor ca. 145 Ma (Abb. 100) ihren AbschluB gefunden. AnschlieBend wird
nur noch sehr wenig Gas nachgebildet. In diesem Modell wire fiir das Westfal B mit emer leichten
Gasgenese noch im Tertisir zu rechnen, die aber bezogen auf dic Summe des gebildeten Gases aus
den Westfal A und B sechr gering ist. Die Gasbildung wiirde demnach bereits im Dogger/Malm
ihrem Hohepunkt erreichen. Altere Arbeiten von PATIIN (1963) und VAN WIJHE et al. (1980)
gehen fiir das westlich angrenzende Groningen-Gasfeld von einer Hauptgasgenese erst im Tertiir
aus und begriinden dies ausschlieBlich mit der maximalen Versenkung in dieser Zeit. Diese Autoren
beriicksichtigen erhohte Warmeflisse im Jura oder in anderen Abschnitten (z.B. Oberkreide) der

geologischen Geschichte nicht.




213

Dieser Fall verdeutlich, daB der Zeitraum der Gasbildung ganz entscheidend von der Temperatur-
geschichte abhingt. Zudem zeigt sich auch, dab die Berechmung der Vitrinitreflexion und die Be-
stimmung der maximalen Temperaturen allein nicht ausreicht, um die Menge und insbesondere den
Verlauf der Gasgenese zu quantifizieren.

Bohrung A Westfal A Ea = 50 Kcalimoi
Typ Il Gas A = 8.8*E26/Ma

gHC/g TOC gHC/g TOC
q. 0.1 02

T

2801  TTIKalibration WarmefluBmodell | WarmefiuBmodell Il
300

Abb.100: Gasgenssegeschichte der Westfal A-Sedimente der Bohrung A unter Beriick-
sichtigung der verschiedenen WarmefluBmodeiie.

Aufgrund der geringen Datenbasis aus nur zwei Bohrungen erscheint es nicht gerechtfertigt, das
WirmefluBmodell I als das realistischste Modell anzusehen. Daher bleibt die Frage offen, zu wel-
cher Zeit die Hauptgasgenese in diesem Raum stattgefunden bat. Erhohte Wiarmefliisse im Lias
(NEUGEBAUER & WALZEBUCK 1987) oder in der Qberkreide kénnten zu einer villig anderen
Gasgenesegeschichte fithren.

Unter der Annahme der Richtigkeit des Warmeflussmodells II ist ein groBer Teil des Gases, das
heute in den Rotliegendlagerstitten in diesem Raum angetroffen wird, wesentlich frither gebildet
worden, als gemeinhin angenommen. Moglicherweise handelt es sich bei den Gaslagerstitten um
gltere Lagerstitten, die im Tertidr und rezent durch die erneute Genese von geringeren Mengen Gas
pachgefiillt warden. Ob aber die Mengen, die hewie gebildet werden, ausreichen, um eine Lagerstitte
gefiilit zu halten, ist fraglich. Sehr gute Abdeckschichten sind mit den verschiedenen paldozoischen
Salinarfolgen und mesozoischen Tonsteinhorizonten in jedem Fall gegeben. Hier stellt sich auch die
Frage nach dem méglichen Alter von Gaslagerstitten im allgememen, und ob Gas ttberhaupt Gber
einen Zeitraum von 150 Ma in einer Lagerstitic pehalten werden kann. In diesem Fall ist das
besonders fraglich, da die Rotliegend-Lagerstatten im Kimmeridge stirkeren tektonischen Vorgén-
gen unterworfen waren. Jingere Untersuchungen von KROOB (1991, im Druck) haben gezeigt, daB
die Verluste, die durch diffusive Prozesse entstehen, geringer sind und einen wesentlich langeren
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Zeitraum einnehmen, als in einer friheren Berechnung angenommen wurde (LEYTHAEUSER et al.
1982).

Inwieweit die laterale Migration von Gas, das heute in wesentlich tiefer versenkten Bereichen des
Oberkarbons weiter im Osten gebildet wird, zur Fillung der Lagerstiitten betréigt, kann anhand einer
1-D Studie nicht geklért werden.

Bohrung A Westfal B Ea = 50 Kcaljmol
= *
Typ il Gas A 8.8 EZSIME
gHC/g TOC gHC/g TOC gHC/g TOC
0.1 0.0 0.1 0.0 0.1 0.2
w—
Q. 120+
1401
£ 460
S 1801
200
220-
240-
260
2801  TTl-Kalibration WarmefiuBmodell | WarmefluBmodell 1l
300

Abb.101: Gasgenesegeschichte der Westfal B-Sedimente der Bohrung A unter Bertick-
sichtigung der verschiedenen WarmefluBmodelle.

- Bohrungen F und N

a) Gasgenese aus dem OM der oberkarbonischen Gesteine

Die Kohlenwasserstoffgenesegeschichte fiir den Bereich des sidwestlichen Teils des Nieder-
sichsischen Beckens wird anhand der Daten der Bohrungen F und N diskutiert.

In Abb. 103 ist die Gasgenese fiir das Westfal C fiir die verschiedenen Kalibrationsmethoden der
Bohrung F abgebildet. Im rechten Kasten dieser Abbildung wurden die Gasgenesegeschichten der
drei Modelle aibereinander gelegt, um die Unterschiede zu veranschaulichen. Es wird deutlich, daB
im WarmefluBmodell I und im TTI-kalibrierten Modell sehr zhnliche Verlaufe der Gasgenese bis
zum Wirmeereignis im Turon zu beobachten sind. Die absolut gebildeten Gasmengen sind aufgrund
etwas hoherer Temperaturen im mittels des EASY % -kalibrierten Modell I etwas hoher. Der Ein-
fluB des Wirmepulses im Turon ist hier deutlich durch einen erneuten Gasgeneseschub gekenn-
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zeichnet. In beiden Modellen ist ersichtlich, daB keine Gasgenese mehr nach dem Warmehoch vor 88
Ma erfolgt ist.

Vergleicht man die Gasgenese im WarmefluBmodell I mit dem WirmefluBmodell 1T, das zusitzlich
die WarmefluBerhchungen im Jura und im Eozin/Oligozin beriicksichtigt, dann werden pragnante
Unterschiede, besonders in der Zeitlichkeit der Gasgenese, sichtbar. So findet im Modell 1I ein
groBer Teil der Gasgenese schon am Ende des Kenper und im Lias statt. Die gebildeten Gasmengen
sind vor etwa 125 Ma in beiden Modellen gleich. Der Wirmepuls vor ca. 88 Ma verursacht einen
neuen Gasgeneseschub,

_ Ea = 50 Kcal/mol
Bohrung B Westfal B A = 5.8 E26/Ma
Typ lll Gas
gHC/g TOC gHC/g TOC gHC/g TOC
0.1 0.1 0.1 0.2

260
280-: TTiI-Kalibration WarmefluBmodell | WarmefluBmodell Il

300

Abb.102: Gasgenesegeschichte der Westfal B-Sedimente der Bohrung B unter Beriick-
sichtigung der verschiedenen WarmeiiuBmodelle.

Generell gilt, daB die Menge des gebildeten Gases, das auf den Warmeimpuls zuriickzufiihren ist,
fur das Westfal C ¢her gering ist.

Interessant ist, daB das Warmeereignis im Tertiar, das muttels der AFTA-Daten belegt ist, keine
Auswirkung mehr auf die Gasgenese hat. Da andere Warmeereignisse im Teriidr aufgrund der
vorliegenden Daten ausgeschlossen werden konnen, ist die Gasgenese im Bereich der Bohrung F in
jedem Fall mit Beginn der Inversion abgeschlossen. Das gleiche Ergebnis kann aus den Gasgenese-
kurven fiir das Westfal C der Bohrung N abgeleitet werden, die in Abb. 104 dargestellt sind. Hier
wird zudem sichtbar, daB das Wiarmeereignis im Turon nur einen sehr geringen EinfluB auf die Gas-
bildung aus dem Westfal C ausiibt. Fast das gesamte Gas ist auf die hohe Versenkung und die
daraus resultierenden Temperaturen zuriickzufiihren. Insofern ergibt sich letzlich eine Ubereinstim-
mung mit den TTI-kalibrierten Modellen.




216

Der Verlauf der Gasgenese in den einzelnen Westfal-Stufen ist bei Betrachtung des gleichen Modells
sehr unterschiedlich. In Abb. 105 sind fiir das WarmefluBmodell T die Gasgenesegeschichten fir die
Gesteine des Westfal A bis D der Bohrung F, bei ciner angenommenen Aktvierungsenergie von 50
keal/mol, dargestellt.

Das Westfal A erlebte danach bereits im Oberkarbon eine sehr intensive Gasbildung, so daB der
grofte Anteil des Gasbildungspotentials zu dieser Zeit schon nahezu erschépft war. Die spateren
Wirmeereignisse aktivieren das Restpotential, so daB fiir das Westfal A rezent kein Gas-
bildungspotential mehr anzunchmen ist. Das OM in den Westfal B-Sedimenten generierte haupt-
sachlich am Ende des Keuper und im Lias Gas. Das Wirmeereignis vor 88 Ma wirkt sich auf diese
Schichten nur wenig aus. Dieser Effekt ist auf den angenommenen hohen Anteil an Tonsteinen und
Kohlen zuriickzufiihren, die aufgrund ihrer schlechten Warmeleitfihigkeiten zu relativ hohen
Temperaturen bereits im Jura fithren, sodaB die Gasbildung mit dem Wirmepuls nur geringfiigig
reaktiviert wird. Auch aus den Gesteinen des Westfal C wird die Hauptgasmenge im Jura gebildet,
withrend der kretazische Wirmepuls nur untergeordnet von Bedeutung ist. Die Temperaturen in den
Westfal D Sedimenten waren dagegen im Jura noch nicht so hoch, daB nur ein kleiner Teil des

Bohrung F Westfal C Ea = 50 Kcal/mol
Typ iii Gasgenese A = 8.8 E26/Ma
gHC/g TOC gHC/g TOC gHC/g TOC gHClg TOC

0.0 0.1 0.2 0.3 0.1 0.2 0.3 0.1 0.2 0.3 0.1 0.2 0.3
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Abb.103: Gasgenese aus den Westfal C-Sedimenten der Bohrung F unter Berlcksichtigung
der verschiedenen WarmefluBmodelle. Zur besseren Vergleichbarkeit wurden
im rechten Kasten die Gasgenesekurven Ubereinander gelegt.

Gasbildungspotentials im OM dieser Sedimente erschépft wurde. Hier spielt der Warmepuls im
Turon eine wesentlich groBere Rolle. Fiir alle Horizonte gilt, daB kein Gas mehr nach der Inversion
gebildet wurde. Generell kann aus diesem Beispiel abgeleitet werden, daB seit dem Oberkarbon zu
verschiedenen Zeitpunkten in der geologischen Geschichte dieses Raumes Gas generiert wurde.
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Dabei diirfie die Intrusion der magmatischen Massive nur einen kleinen Teil zur Gasgenese aus den
oberkarbonischen Sedimenten beigetragen haben.

Um die Abhiingigkeit der berechneten Gasmengen von der im Modell verwendeten Aktivierungs-
energie darzustellen, sind in Abb. 105 ebenfalls die Gasgenesegeschichten fiir die Oberkarbonstufen
unter Beriicksichtigung einer Aktivierungsenergie von 54 kcal/mol zum Vergleich dargestelit wor-
den. Es ergeben sich erhebliche Abweichungen von den vorher diskutierten Geschichten. Die Gas-
genese in den Westfal A-Sedimenten setzt intensiv erst im Jura ein, wihrend sich sonst keine Ab-
weichungen ergeben. Fiir das Westfal B deuten sich kaum Unterschiede an. Das OM in den Westfal
C-Sedimenten generiert in diesem Fall den groBiten Teil des Gases erst mit der Versenkung in der
Unter- und frithen Oberkreide sowic dem Wirmeercignis im Turon. Die Gasgenese aus den Westfal
D-Sedimenten ist auf den kurzen Zeitraum wihrend der TemperaturerhShung im Turon beschrankt.
Allen Geschichten ist aber wiederum gemeinsam, daB kein Gas mehr spater als vor 88 Ma gebildet

wurden,

Aus der Diskussion der verschiedenen Gasgenesegeschichten kann gefolgert werden, daB hier nicht
ausschlieBlich die Rekonstruktion der Temperaturgeschichte von Bedeutung fiir die Berechnung der
Kohlenwasserstoffgenese ist. Gut abgesicherte reaktionskinetische Daten und kinetische Modelle zur
Berechnung der Kohlenwasserstoffgencse spiclen ebenfalls eine grofic Rolle.

Bohrung N Westfal C Ea = 50 Keal/mol
Typ lll Gasgenese A = 8.8 E26/Ma
gHC/g TOC gHC/g TOC
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Abb.104: Gasgenese aus den Westfal C-Sedimenten der Bohrung N fir die mit dem TT1 kali-
brierte Temperaturgeschichte und dem WérmefluBmodell Il
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b) Olgenese aus dem Wealden und Lias ¢

Zwei potentielle Olmuttergesteine sind im Niedersichsischen Becken bekannt. Zum einen ist dies der
Posidonienschiefer des Lias e, der iiberwiegend OM des Kerogentyps II beinhaltet. Das andere
potentielle Erdslmuttergestein sind die Wealdentonsteine (BOIGK 1981, BINOT et al. 1991), die im
westlichen Teil des Niedersichsischen Beckens Typ-I Kerogene beinhalten (s. auch Kap. 3). Die
Olgenesekurven sind fiir den Lias und den Wealden in Abb. 106 abgebildet. Diesen Kurven liegt

Bohrung F
Typ llI Gas

gHC/g TOC gHC/g TOC gHC/g TOC gHC/g TOC
0.0 0.1 0.2 0.3 0.1 0.2 0.3 0.1 0.2 0.3
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Abb.105: Vergleich der Gasgenese fir die Gesteine der verschiedenen Westfal- Stufen der
Bohrung I urter BerGoksichiigung des WarmeliuBmodells I und Aklivierungs-

energien von 50 und 54 kcalfmol {gleicher Frequenzfaktor, A).

das WirmefluBmodell I der Bohrung F zugrunde. Die angegeben Werte gelten fiir das geschlossene
System.

Es wird ersichtlich, da der Wealden, abgesehen von initial vorhandenen Kohlenwasserstoffen von
51 mg/g TOC (TISSOT & WELTE 1984), kaum Ol generiert hat. Der errechnete Wert liegt bei ca.
70 mg/g TGC. Wenn man beriicksichtigt, daB das Gesamibildungspotential fiir Typ I-Mutier-
gesteine bei ca 800 - 900 mg/g TOC liegt, wird klar, daB die gebildete Olmenge nur einen kleinen
Teil der generierbaren Olmenge darstellt. Sowohl die n-Alkan-Verteilungen der Wealdentonsteine,
die in Kap 3.4 beschrieben wurden, als auch die niedrigen normierten Extrakigehalte der Wealden-
proben, bestitigen im Prinzip, daB der Wealden nicht zur Olbildung in diesem Bereich beigetragen
hat. Deutlich wird auch, dad der Warmepuls sich kaum auf die Olbildung aus dem Wealden ausge-
wirkt hat und auch wihrend des Tertiar heraus kein Ol gebildet wurde (Abb. 106).
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Ebenso wurde die Olgenese fiir den Posidonienschiefer berechnet, obwohl dieser in der Bohrungs-
Iokation selbst nicht erbohrt wurde und erst weiter im Osten im Untergrund angetroffen wird.
Betrachtet man trotzdem die hypothetische Olbildungskurve fiir den Lias, dann wird der EinfluB des
Wirmepulses in diesem Gestein deutlich. Eine Olbildung nach dem Wirmeereignis ist auch hier
nicht zu erwarten. Die gesamte generierte Menge von ca. 80 mg/g TOC ist verglichen mit der initial
angesetzten Menge von 35 mg/g TOC und dem Gesamtbildungspotential von ca. 500 - 700 mg/e
TOC, gering (TISSOT & WELTE 1984).

In Kap. 4. wurde bereits darauf hingewiesen, dab die Steranverteilungsmuster in einer Probe aus
dem Gildehauser Sandstein eher fiir den Posidonienschiefer als Muttergestein spricht. Unter dem
Aspekt, daB weder Lias € (nicht angetroffen) noch Wealden im Bereich der Bohrung F so reif sind,
das sie groBere Mengen an Kohlenwasserstoffen generiert haben, muB die Herkunft des Ols tatséich-
lich aus einem weiter ostlich gelegenen Gebiet angenommen werden, in dem der Posidonienschiefer
im Untergrund ansteht. Dies ist erst in 5 bis 8 km Entfernung weiter dstlich der Fall. Geht man
davon aus, dal der Lias zudem eine hohere Reife erreicht haben sollte, um entsprechende Mengen
an Ol zu generieren, dann kénnen noch gréBere Entfernungen fiir die Migration des Ols angenom-
men werden. GroBregionale Aussagen lassen sich anhand dieses Einzelfalis nicht treffen,

Bohrung F
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Abb.106: Kumulative élgenesekq_rven fiir die Wealdentonsteine aus der Bohrung F. Zu-
sétzlich ist eine fiktive Qlgenesekurve fir die Gesteine aus dem Posidonien-

schiefer dargestellt, der in dieser Bohrung jedoch nicht angetroffen wird.

Vergleicht man die Resultate mit den Ergebnissen von BINOT et al. (1991), die fiir das gesamte
Niedersichsische Becken annehmen, daB das Ol nach der Inversion enstanden sein soll, so miissen
die Bohrungen N und F als Ausnahmen angeschen werden. Sehr kurze Migrationswege von weniger
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als 2 km, wie sie von diesen Autoren postuliert werden, sind fiir das Q! im Gildehauser Sandstein
auszuschliefen. Zudem weist DUPPENBECKER (1992) darauf hin, daB in den Bereichen, in denen
der Wiarmepuls im Turon das Temperaturfeld nachhaltig beeinfluBt, die Olgenese aus dem
Posidonienschiefer auf diesen schr kurzen Zeitraum begrenzt ist. Nur in Bereichen an der Nord-
flanke des Niedersachsischen Beckens, in denen die Inversion schwicher ausgepragt ist und hohere
Tertiarmichtigkeiten auftreten konnen, ist eine tertiire Kohlenwasserstoffgenese wahrscheinlich,
Diese diirfte aber aufgrund des starken Wirmepulses im Turon cher gering ausfallen.

12 Zusammenfassung

Mittels eines interdisziplindren Ansatzes, in dem organisch-geochemische Methoden zur Reife-
bestimmung von OM in feinklastischen Sedimentgesteinen und geologisch-petrologische Methoden
zur Paldotemperaturbestimmung kombiniert wurden, konnten die Temperaturgeschichten von Ge-
steinen in vier Bohrungen des nordwestdeutschen Raumes, unter Verwendung eines eindimensio-
nalen Simulationsprogramms (IES PDI-1D), das sowohl die Versenkungs- (Druck-} als auch die
Temperaturgeschichte berechnet, rekonstruiert werden. fm Rahmen dieser Untersuchungen wurde
deutlich, daB die Kalibration, d.h. die Anpassung von berechneten und in den Gesteinen gemessenen
temperatursensitiven Daten, von simulierten Temperaturgeschichten, die ausschlieBlich mit Hilfe
von Vitrinitreflexionsdaten durchgefithrt wird, allein nicht ausreicht, um die Temperaturgeschichten
befriedigend zu rekonstruieren. Unabhiingig ermittclte Paldotemperaturen, die mittels verschiedener
Paliogeothermometer bestimmt wurden, erlauben die Angabe von maximalen Temperaturen und
deren zeitliche Einordnung. Ferner konnte gezeigt werden, daB verschiedene Modelle zur Berech-
nung der Vitrinitreflexion zu deutlich unterschiedlichen Temperatur- und damit Kohlenwasserstoff-

genesegeschichten fithren.
1) Resultate der organisch-geochemischen Untersuchungen

Die organisch-geochemischen Untersuchungen dienten in erster Linie der Bestimmung der Reife des
organischen Materials in Sedimentgestemen. Dabei zeigte sich, daB die Vitrinitreflexion als zuver-
lassiger Reifeparameter in den Tonsteinen und Kohlen der bearbeiteten Probensequenzen einzu-
stufen ist. Der Rock-Eval-Tp,,-Wert gibt zuverlissige Resuitate nur fiir TOC-reichere Proben ($2
grofer 0,5 mg HC/g TOC) in Sedimentgesteinen mit uiberwiegend terrestrischem organischen
Material.

Im Rahmen der organisch-geochemischen Untersuchungen an Tonstein- und Kohleextrakten konnten
sowohl faziesbedingte Variationen als auch durch Imprignationen verursachte Verschiebungen in
den verschiedensten Reifeverhiltnisse festgestellt werden. Besonders bei einer Reihe von Kompo-
nenten aus der Gruppe der aromatischen Kohlenwasserstoffe, wie den Methylnaphthalinen, treten
deutliche Unterschiede zwischen Kohlen und Tonsteien hervor, wobei die Kohlen generell eine ge-
ringere Reife indizieren. Imprignierte Proben zeichnen sich hier ebenfalls prinzipiell durch niedri-

gere Reifewerte aus.
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Unter AusschiuB imprégnierter und faziell unterschiedlicher Proben konnten fiir das Methyl-
naphthalin-Verhaltnis (MNR), den Methylphenathren-Index (MPI 1) und das Methyldibenzo-
thiophen-Verhaltnis (MDR) aus der Gruppe der aromatischen Kohlenwasserstoffe, Korrelationen
mit der Vitrinitreflexion ermittelt werden, die bereits publizierten Korrelationen hnlich sind und nur

fiir Typ-III Kerogene gelten.

Aus der Gruppe der Hopane und Sterane ("Biomarker") wurden Reifeverhiltnisse fur einzelne
Komponenten bestimmt, dic auf dem Verhiltmis unterschiedlicher Isomere beruhen, welche unter-
schiedliche thermische Stabilitdten aufweisen. Die Hopanisomerisicrungswerte erreichen ihren
Endwert von 0,61 bei ca. 0,55-0,60%R,,. Die Steranisomersierungs- und Steroidaromatisicrungs-
werte erreichen jeweils ihren Gleichgewichtswert bei einer Vitrinitreflexion von 0,65-0,7%R,,. Bei
héherer Reife werden niedrigere Werte beobachtet, die nicht dem Gleichgewichtswert entsprechen
und auf einen inversen Trend fir die Reifeentwicklung dieser Parameter hindeuten.

Besonders interessant erscheint in diesem Zusammenhang, daB unabhingg von der geologischen
Geschichte bzw. thermischen Geschichte die am Bitumen bestimmten Reifeparameter immer den
gleichen Vitrinitreflexionswerten entsprechen. Dies spricht fiir dhnliche Zeit-Temperatur-Abhingig-

keiten und kinetische GesetzmiiBigkeiten dieser Parameter

Das OM in den oberkarbonischen Gesteine in einer Teufe von 4130 m in der Bohrung A und ca.
3800 m in der Bohrung B erreicht einen Reifegrad von ca. 0,9 bis 1%R, respektive. Andere Reife-
parameter stehen mit diesen Daten in Einklang. In der Bohrung F steigt die Reife von ca 0,5%R, an
der Oberfliche auf ca. 2%R,, in ciner Teufe von ca. 3300 m (Westfal C) an. Das OM in den
Gesteinen der Bohrung N erreicht einen sehr hohen Reifegrad von ca. 3,8 %R,, in ciner aktuellen
Teufe von ca. 3400 m.

2) Resultate der geologisch-mineralogischen Untersuchungen

Zur genauen Rekonstruktion der Temperaturgeschichten in den Gesteinen der bearbeiteten Bohr-
ungen und insbesondere zur Uberpritfung der Modelle, die zur Berechnung der Vitrinitreflexion in
Beckensimulationsprogrammen verwendet wurden, wurden Paldotemperaturbestimmungen anhand
von Fliissigkeitseinschliissen, Apatitspaltspurenparametern (AFTA) und stabilen Sauerstoffisoto-
penverhiltnissen an Karbonatzementen durchgefiihrt. Diageneseuntersuchungen haben zur zeitlichen
Einordnung der ermittelten Paldotemperaturwerte beigetragen. Die folgenden Resultate fur die
einzelnen Bohrungen wurden ermittelt:

- Bohrungen A und B

Die Bohrungen A und B liegen im nordwestlichen Bereich des Nordwestdeutschen Beckens und die
Gesteine haben rezent ihre maximale Versenkung erreicht.

In der Bohrung A konnte anhand reédquilibrierter Einschliisse in Fe-Dolomitzementen eine maximale
Temperatur von 140°C an der Rotliegendbasis ermittelt werden. Anhand von Flitssigkeitseinschiuf3-

daten in Quarzzementen wurden Temperaturen von maximal 135°C bestimmt. In Rotliegendsand-
steinen der Bohrung B wurden in Quarzzementen ca. 120°C ermittelt. Die Quarzzemente sind teil-
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weise von Iilit iberwachsen, deren Alter méglicherweise im Bereich zwischen 120 bis 150 Ma liegt,
wie es fiir nahegelegene Bohrungen des Groningengasfeldes wahrscheinlich ist. Das Erreichen dieser
rclativ hohen Temperaturen bereits ausgangs des Jura kann daher fiir den Bereich dieser Bohr-
lokationen angenommen werden, sofern die Illitalter aus dem Bereich des Groningen-Massivs auf

dicsen Raum mterpoliert werden kénnen.

- Bohrungen N und F

Die Bohrungen N und F liegen am Westrand des Niederséichsischen Beckens und die dort angetrof-
fenen Gesteine haben wihrend der Miitelkreide eine starke Heraushebung erfahren und waren zu
diesem Zeitpunkt zudem einem thermischen Ereignis ausgesetzt.

In der Bohrung F ergeben redqulibrierte Flissigkeitseinschliisse in Anhydriten und sekundire Fliis-
sigkeitseinschliisse in Quarzzementen cine teufenabhéngige Zunahme der maximalen Temperatur
von ca. 1409C in einer rezenten Teufe von etwa 1900 m, auf maximal 200°C in etwa 3300 m. Hin-
weise auf hydrothermale Einfliisse sind durch eine im Kathodolumineszenzbild griinoliv und blau-
oliv erscheinende, massive Quarzzementation in den oberkarbonischen Sandsteinen gegeben.

In der Bohrung N erreichen die maximalen Temperaturen ca. 195°C in einer Teufe von rezent ca.
2100 m. Diese Maximaltemperaturen in den Bohrungen N und F werden mit den thermischen Ereig-
nissen wahrend der Mittelkreide in Verbindung gebracht, die das Temperaturregime im Niedersiich-
sischen Becken nachhaltig beeinfluBit haben. K/Ar-Altersbestimmungen an Illiten zwischen ca. 205
und 190 Mybp implizieren zudem ein tektonisches oder thermisches Ereignis im Lias, fiir das in der
Bohrung F anhand von FliissigkeitseinschluBuntersuchungen maximal 150°C fiir eine Probe in einer
heutigen Teufe von ca. 3230 m berechnet werden konnten. Paliodruckbestimmungen, die versuchs-
weise sowohl an Methaneinschliissen als auch an koexistierenden wésserigen und kohlenwasser-
stofthaltigen Einschliissen vorgenommen wurden, deuten auf eine zusitzliche Versenkung gegeniiber
der rezenten Teufenlage der Gesteine in der Bohrung F von ca. 1300 bis 1500 m hin.

Apatitspaltspurenuntersuchungen in Gesteinen der Bohrung F indizieren zudem, dal die maximalen

Temperaturen im Bereich der Bohrungen F und N mindestens vor ca. 80 Mybp wieder unter-

schritten wurden. Die Maximaltemperaturen stimmen sehr gut mit den aus den Fliissigkeits-
einschliissen abgeleiteten Temperaturen tiberem. Zusétzlich deuten die Spaltspurenuntersuchungen
auf ein thermisches Ereignis vor ca. 50 bis 30 Mybp hin, daB zu einer Erhéhung der Temperaturen
von maximal 30°C gegeniiber heute gefiihrt hat.

Untersuchungen von stabilen Sauerstoffisotopen an Karbonatzementen ergaben nur in einer
Kluftprobe der Bohrung F sinnvolle Paldotemperaturwerte, die gut mit den Fliissigkeitsemschluf-
daten korrelieren. Die anderen Proben wiesen mehr oder weniger stark ausgeprigte Karbonatmisch-
phasen auf.

Iltitkristallinitdtswerte bestétigen gréBenordnungsmiBig die Vitrinitreflexionsdaten, wobei eine
breite Streuung der Werte gefunden wurde.
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3) Resultate der numerischen Simulation

Die Daten zur Reife des OM und zusitzlich die unabhingig bestimmten Palaotemperaturwerte
wurden zur Kalibration der Temperaturgeschichten der betrachieten Sedimentgesteine und zur
Justierung des WirmefluBwertes in den betrachteten Gebieten verwendet. Die Integration der maxi-
malen Temperaturen und der Vitrinitdaten bei Verwendung eines kinetischen Modells (EASY%R,,-
Modells) zur Berechnung der Vitrinitreflexion erméglicht vor allem in der Bohrung F die Bestim-
mung des Temperaturverlaufes wihrend des Erreichens der maximalen Temperaturen. Nur eine
rasche Zu- und Abnahme der Temperatur vor ca. 90 Ma, fiihrt zu einer guten Ubereinstimmung
zwischen gemessenen und berechneten Daten. Die Berechnung der Vitrinitreflexion mittels des
Time-Temperature-Index {TT1) auf der Basis der Korrelation von WAPLES (1980) fiihrt in keiner
der bearbeitetenn Bohrungen zu einer befriedigenden Ubereinstimmung zwischen unabhingig ermit-
telten maximalen Paldotemperaturen und berechneten Temperaturen. Dies ist auf di¢ crerbte
Schwiche des TTI-Ansatzes zuriickzufithren, der die Verweildauer in einem Temperaturintervall,
besonders bei Temperaturen iiber 110°C, iiberproportional beriicksichtigt. Dies fithrt bei Beriick-
sichtigung der maximalen Temperaturen immer zu zu hohen berechneten Vitrinitreflexionsdaten.
Umgekehrt bedeutet dies, da} mittels des TTI-Ansatzes durchweg zu niedrige Temperaturen berech-
net werden. Nur beckenspezifische Eichdatensitze erlauben eine eingeschrinkte Anwendung des
TTI, wobei jedoch nach heutiger Erkenntnis in jedem Fall kinetische Berechnungsmodelle zu bevor-

zugen sind.

Die Verwendung der Biomarker-Reifeparameter zur Kalibration der Temperaturgeschichte ergibt
keine zufriedenstellenden Resultate, wic anhand der Beispicle in der Bohrung F gezeigt werden
konnte. Dies ist hauptsichhich in der Verfiigbarkeit von einer Reihe von sehr unterschiedlichen
Datensitzen zur Reaktionskinetik bedingt. Bei Anwendung dieser Datensidtze ergeben sich sehr
unterschiedliche Reaktionsfortschritte fiir die betrachteten Reaktionen.

In allen Bohrungen ist es nur mit Hilfe petrologisch-mineralogischer Methoden mégilich, Tempera-
turereignisse auf dem prograden Temperaturpfad zu fixieren, die in einem thermischen Integral, wie
es die organischen Reifeparameter darstellen, kaum erkannt werden konnen. Gerade K/Ar-Alter an
Mlliten kénnen hier nihere Informationen zu solchen Ercignissen liefern. Apatitspaltspurenparameter
und FliissigkeiteinschiuBdaten liefern Informationen iiber maximale Temperaturen. Temperatur-
ereignisse auf dem retrograden Temperaturpfad, die aber fir die Berechnung der Kohlenwasser-
stoﬁ'genese von geringerer Bedeutung sind, konnen mittels der Apatitspaltspurenparameter erkannt

werden, wie es am Beispicl der Bohrung F gezeigt wurde.

4) Resultate zur Kohlenwasserstoffgenese

Entsprechend der verwendeten Modelle zur Berechnung der Vitrinitreflexion, ergeben sich unter-
schiedliche zeitliche und mengenmiifige Entwicklungen der Kohlenwasserstoffgenese, wic anhand
der Gasgenesegeschichten fiir die oberkarbonischen Horizonte beispielhaft gezeigt werden kann.

Generell gilt, da die TTI-kalibrierten Modelle das AusmaB der Kohlenwasserstoffgenese unter-
schitzen, da mit diesem Ansatz immer niedrigere Temperaturen berechnet wurden.
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In den Gesteinen der Bohrungen A und B ist bei Annahme cines Temperaturereignisses im Malm
mit einer intensiven Gasgenese bereits zu dieser Zeit zu rechnen. Eine schwache Nachgenese erfolgt

im Tertidr aufgrund der hohen Versenkung.

Im Bereich der Bohrungen F und N erfolgt, unter der Annahme der simulierten Temperatur-
geschichten, die Hauptgasgenese fir das Westfal A schon im Oberkarbon. Das Westfal B und C
erleben die Hauptgasgenese im Jura. Das Wirmeereignis im Turon hat nach diesen Modellen nur
eine untergeordnete Bedeutung fiir dic Gasbildung, da das Hauptgenesepotential bereits vorher
erschopft ist. Fiir das Westfal D ist das Warmeereignis im Turon von griBerer Bedeutung,

Die Modelle zeigen auch, daB in den Bohrungen F und N nach dem Temperaturereignis im Turon
und der nachfolgenden Inversion des Niedersiachsischen Beckens weder Gas noch héhermolekulare
Kohlenwasserstoffe gebildet wurden. Selbst das Warmeereignis im Eozin/Oligozin hatte keinen
EinfluB mehr auf die Kohlenwasserstoffgenese.

Die Wealdentonsteine der Bohrung F, die Typ I-Kerogene enthalten, sind unreif. Extrakte aus dem
Gildehauser Sandstein zeigen charakteristische Merkmale des Posidonienschiefers, der jedoch erst 5-
8 km weiter éstlich in Bohrumgen angetroffen wird. Eine rein vertikale Migration des Ols ist dem-
nach auszuschliefen.

Zum Abschlub soll ausdriicklich betont werden, daB hier mathematische Modelle verwendet wurden,
mit denen versucht wird, die geologischen Verhiltnisse, insbesondere die Temperaturgeschichte von
Sedimentgesteinen, zu rekonstruieren. Wie aus der Diskussion entnommen werden kann, gibt ¢s
trotz einer groBen Anzahl von zusitzlicher geologischer Informationen immer noch mehrere Mog-
lichkeiten, gemessene und berechnete Daten in Ubereinstimmung zu bringen. Dies liegt sicher zum
einen in der mit Fehlem behafteten Ermittlung der verschiedenen geologischen Informationen. Ande-
rerseits spielt hier auch die Extrapolation von im Labor emmittelten Daten, wie z.B. die reaktions-
kinetischen Daten fiir die Biomarker-Reaktionen, eine groBe Rolle. Besonders aber die Auswahl des
Modells zur Berechnung der Vitrinitreflexion kann, ohne weitere Temperaturinformationen, zu vol-
lig verschiedenen Temperatur- und damit Kohlenwasserstoffgenesegeschichten fithren,

Es soll zum Abschiul nochmals ausdriicklich darauf hingewiesen werden, daB die numerische Si-
mulation von geclogischen Prozessen die einzige Moglichkeit darstellt, in ginem komplexen Ansatz,
der sowohl Druck- als auch Variationen in der Temperaturentwicklung in Abhingigkeit von der Zeit
beriicksichtigt, verschiedene Varianten der geologischen Entwicklung eines Sedimentbeckens zu
iberpriifen und einander gegeniiberzustellen. Sie liefert aber keine eindeutige und cinziggiltige
Erkidrung fiir die Gesamtheit der geologischen Prozesse. Leiztendlich bleibt es die Aufgabe des An-
wenders dieser Programme, die im geologischen Sinne realistischste Variante auszuwihlen.
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Anhang A

Al: Siiulenprofil der Bohrung A
A2: Saulenprofil der Bohrung B
A3: Siiulenprofil der Bohrung F

Ad: Siulenprofil der Bohrung N
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ANHANG B

Methodik
1) Bestimmung der Apatitspaltspurenparameter
- Probenaufbereitung

Die Proben werden schonend bis zur SandkorngéBe in einer Rollenmiihle aufgemahlen,
anschliefend ausgewaschen und getrocknet. Mittels der gewohnlichen Schwermineral-
trennung (s. BOENIGK 1983) mit einer Schwerefliissigkeit (Bromofrom oder Na-
Polywolframat) und der Verwendung eines Magnetscheiders wird die Schwermineral-
fraktion gewonnen. AnschlieBend werden die separierten Apatitkérner mit Epoxy-Harz auf
einen Glastriger aufgebracht, poliert und fiir 20 Sekunden mit Sm HNOj3 bei 20°9C
angedtzt, um die fossilen Spaltspuren sichtbar zu machen.

Zur Apatitspaltspurenaltersbestimmung werden in méglichst 20 Komern die Spaltspuren
mit Hilfe eines computergesteuerten Autoscan-Systems (SMITH & JONES 1985)
ausgezahlt. Nur Komer die Flachen zeigen, welche parrallel zur kristallographischen c-
Achse orientiert sind werden beriicksichtigt, was anhand der Atzfiguren und an der
Morphologie idiomorpher Korner iiberpriift werden kann. Zur Auszihlung wird die sog.
"externe Detektormethode” (EDM) verwendet (GLEADOW 1981), die ein Auszihlen der
Spaltspuren in Einzelk6érnern erlauben. Die Spaltspuren werden unter Verwendung einem
normalen Mikroskops (Zeiss Axioplan) bei einer 1068-fachen VergréBerung und trockenen
Objektiven ausgeziihlt.

Die Neutronen-Bestrahlung der Proben erfolgte im HIFAR Forschungsreaktor der
Australischen Atom-Energie Behorde (AAEC). Der NeutronenfluB wird mittels Externer
Glimmerdetektoren die auf einem Standardglass (NBS - SRM 612) aufgesetzt sind,
kontrolliert, dic an jedem Ende der Probenkammer angebracht sind. Die Zahl der

Spaltspuren in beiden Glasern kann von einem gleichmiBigen NeutronenfluB in der
gesamten Probenkammer ausgegangen werden. Zusitzlich wird das RHOD-Verhiltnis
(RHOd - Spaltspurendichte Dosimeterglass) daraus bestimmt, daB in die Altersgleichung

eingeht.

Die sog. "confined tracks" (Spaltspuren die vollstindig im Apatitkorn liegen und nicht an
der Oberfliche austreten) werden auf einem Digitalisterbrett, dab mit einem Computer
verbunden ist, und iber eine Kamera den vergroBerten Mikroskopausschnitt zeigt,
ausgezdhit. Das System erlaubt eine Bestimmung der Spaltspurenlingen mit einer
Genauigkeit von ca. 0,2 um, Wegen der Anisotropie des Ausheilverhaltens werden die
Spaltspurenliingen nur an prismatischen Apatitkérner bestimmt (Diskussion in GREEN et
al. 1986). Zudem werden nur horizontal liegende Spaltspuren gemessen (LASLETT et al.
1982). Hundert "confined tracks" werden routinemaBig erfaBlt. In den Proben mit geringer
Spaltspurendichte werden soviele "confined tracks" wie méglich ausgezahlt und auf 100
Spaltspuren normiert.
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2) FlissigkeitseinschluBanalytik

- Mikrothermometrie

Die Untersuchung der Fliissigkeitseinschliisse erfolgte mittels eines Heiz-Kiihl-Tisches der
Firma Linkham (Linkham THM 600), der auf einen Mikroskoptisch eines Mikroskops der
Firma Zeiss (Zeiss Axiophot) aufgesetzt ist. Zur Messung standen LD-Objektive der Firma
Zeiss mit 20 und 50-facher VergroBerung sowie einem 10er Okular zur Verfiigung. An den
Heiz-Kihl-Tisch ist eine Programmier- und Steuereinheit angeschlossen (TMS 90). Die
Proben konnen mittels eines kleinen Saphirtiegels in die Probenkammer eingebracht oder
direkt auf den "Ofen" (kleiner runder Silberblock) aufgelegt werden.

Die Kithlung der Heiz-Kiihl-Kammer wird direkt iber einen sehr gleichmiBigen N»-
Gasstrom, der mittels einer Pumpe im Kiihikreislauf erzeugt wird, vorgenommen. Die
Temperaturmessung erfolgt iiber ein hochsensibles Thermoelement, da3 nahe an der Probe
im "Ofen" liegt und die Messung von Temperaturen im Bereich zwischen ca. -190 und
+6000C erlaubt. Detaillierte Angaben zum Linkham Heiz-Kiihltisch geben SHEPHERD

(1981) und SHEPHERD et al. (1985).

- Eichung

Die Eichung im positiven Temperaturbereich erfogte liber verschiedene Schmelzstandards
die in ROEDDER (1984) aufgelistet sind. Die Differenz zwischen Ist- und Sollwert ist im
Temperaturbereich oberhalb von 0°C relativ linear und iibersteigt 2°C nicht. Die
MeBgenaunigkeit liegt flir die wisserigen Einschliisse bei ca. +£0,50C.

Im Tieftemperaturbereich dienten natiirliche CO5- und CHy-Standards der Eichung. Die
Abweichung vom Sollwert bei ca. -60°C erreicht etwa 4°C bei Verwendung des
Saphirtiegels.

Um stirke Schwankungen der Temperaturen im Tieftemperturbereich auszuschlieSen
werden Messungen an Gaseinschliissen an Proben vorgenommen, die direkt auf den Ofen
aufgeiegi werden. Die Gaseinschitisse ileBen sich auf =0,2°C genau messen. Die
Abweichung fiir die Standards erreicht bei direkter Auflage auf den Silberblock nur ca. 0,5
bis 1°C im gesamten Temperaturbereich unter 0°C.

- Probenmaterial

Es wurden ausschlieBlich Proben von Sandsteinen und Kluftfillungen hergestellt. Die
Proben bestehen aus 100 bis 350 pm dicken, hochpolierien Schliffen, wobei die Dicke von
den Gegebenheiten der einzelnen Proben (z.B. Feinsandstein - Grobsandsetin) abhingt.

- MeBstrategie

Die Proben werden zunichst bis auf ca. -180°C abgekiihit. AnschlieBend werden die
Messungen der charakteristichen Phasentiberginge wiahrend des Autheizens durchgefiihrt.
Die Temperaturbestimmung erfolgte bei Heizraten von 1°C bis 20C/min fir T;H50,
Tmclath, H20, und TgHpO sowie 5°C/min fir ThomHyO und ThremKW. Die
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Homogenisierung der Methaneinschliisse wurde bei einer Heizrate von 0,19C/min bestim-
mt.

3) Rontgendiffraktometrie

Rontgenographische Untersuchungen wurden an Pulverpriparaten und an Texturpri-
paraten der Tonfraktion <2pum durchgefiihrt. Die Praparation der Texturpriparate wurde
nach der Sedimentationsmethode (MOORE & REYNOLDS 1989) erstellt, die den diinnen
Priparaten im Sinne von WEBER (1972) entsprechen. Die Pulverpraparate dienen zur
Bestimmung des Gesamtmineralbestandes, wihrend anhand der Texturpraparate die semi-
quantitative Analyse der Tonminerale nach BISCAYE (1965) durchgefiihrt wurde. Ebenso
wurde an diesen Priparaten die Ilitkristallinitit bestimmt (KUBLER 1967a, WEBER
1972). Lufttrockene und glykolisierte Praparate wurden an insgesamt 25 Proben jeweils
dreimal untersucht.

Zur Analyse stand ein STOE Automatic Diffraktion System (STADI) zur Verfiigung, da8
mit einer Co-Rohre ausgestattet ist (40 KV, 30 mA) und eine ortsempfindlichen Detektor
hat. Die Datenerfassung und Auswertung erfolgt mit einem integriertem Computersystem
auf einem VAX-Computer.

Die Bestimmung des Gesamtmineralbestandes erfoigte im Transmissionsmodus, der die
Anaylse einer Probe in ca. 3 Min erlaubt. Die Texturpriparate wurden im Reflexionsmodus
analysiert. Je nach Scan-Zeit und Winkelbereich dauerte die Messung einer Probe 3 bis 6

Minuten.
4) Massenspektrometrie der stabilen Isotope

Die Praparation der Proben zur Messung der Isotopenverhiltnisse des Kohlenstoffs und
Sauerstoffs in karbonatischen Zementen erfolgt nach der Methode von MCCREA (1950).
Etwa 20 mg feingemahienes Probenpulver werden mit 98%-iger Phosphorsiure und etwas
Phosphorpentoxid versetzt und bei Raumtemperatur zur Reaktion gebracht. Das gebildete
CO, wird mittels einer Vakuumapparatur aufgefangen und anschlieBend nach 12 Std.
massenspektrometrisch analysiert. Die Schwefclisotopen aus Sulfaten werden durch
Reduktion des Suifatschwefels mittels der Kiba-Reagenz ((500 g 98% -
Orthophosphorsaure (kristallin - Ty, = 45°C) werden durch Erwidrmen verfliissigt und mit
40 g SnCLy*2 HpO fir 20 min auf 300°C erhitzt)) und Féllung des entstandenen HaS in
Cd-Azetat, gewonnen. Das Mef3gas besteht aus SO».

Die Analysen wurden an einem FINNIGAN MAT 251 Massenspektrometer vorgenommen,

der eine Mefgenauigkeit von £0,02 9/, erlaubt.
5} Fourier-Transformations-Infrarot-Spektroskopie (FT-IR)

Die FT-IR-Analysen dienten der qualitativen Unterscheidung der Kaolinmodifikationen und
zur Unterscheidung von wisserigen- und Kohlenwasserstoffeinschliissen. Zur Analyse
diente ein Bruker IFS 48-FT-IR Spektrometer mit angeschlossenem Mikroskop. Das
Mikroskop ist mit einem Schmalband, Quecksilber-Cadmium-Tellurid Detector (100 pm
Fenster) ausgestattet, der auf 77 K heruntergekiihlt wird. Das Analysenfenster kann
variabel zwischen 20 und 200 um gehalten werden. Es wurden im Transmissionsmodus
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gemessen. Die Auflosung betriigt 4 cm-l. Zur Analyse eigenen sich die fir die
Mikrothermometrie priparierten Dickschliffe.

6) Rock-Eval-Pyrolyse

Die Rock-Eval-Pyrolyse dient als schnelle Ubersichtsmethode zur Charakterisierung des
Kerogentyps und zur Bestimmung der Reife des OM (ESPITALIE et al. 1977). Die Rock-
Eval-Messungen wurden mit dem ROCK-EVAL II Gerit der Firma DELSI durchgefiihrt.
Die Proben werden von ca. 80°C mit einer Heizrate von 259C/min zunichst auf 3000C
aufgeheizt. Freie und adsorptiv gebundene Kohlenwasserstoffe und kohlen-
wasserstoffihnliche Verbindungen werden freigesetzt und quantitativ bestimmt (S1-Peak).
Im zweiten Temperaturschritt zwischen 300 und 550°C wird das feste OM pyrolysiert und
die daraus freigesetzten Produkte werden quantitativ mittels eines Flammen-
ionisationsdetektor (FID) im S2-Peak erfaBit. Gleichzeitig wird mittels eines Wirmeleit-
fahigkeitsdetektor (WLD), bei Temperaturen zwischen 300 und 390°C das freigesetzte
Kohlendioxid registriert (S3-Peak). Die freigesetzten Produkie des S1 und S2-Peaks
kénnen auf die Gesteinseinwaage (mgHC/g Gestein) und den organischen Kohlenstoff-
gehalt (mgHC/g TOC) normiert werden.

Der Tpyax-Wert gibt die Temperatur der maximalen Produktbildung des S2-Peaks wieder
und nimmt reifebedingt zu (ESPITALIE et al 1985). Der Produktionsindex (PI =
S1/81+82) gilt als MaB fir die generierten Kohlenwasserstoffe eines Gesteins und nimmt
mit der Reife ebenfalls zu, wenn keine verstirkte Abgabe von Kohlenwasserstoffen

{Expulsion) stattgefunden hat.
7) Extraktion

Die Extraktion des 16slichen OM aus den Gesteinsproben erfolgte nach der "flow blending"
Methode gemal RADKE et al. (1980). Je nach TQC-Gehalt werden 5 bis 100 g
Probenpulver mit ca. 600 ml Lésungsmittel versetzt und 5 bis 10 min in einer spezellen
Rithrappartur extrahiert. Fiir die Tonsteine wurde Dichlormethan verwendet, wihrend fiir

nnnnn o

wurde. Das Losungsmittel wurde dber einen Rotationsverdampfer abgetrennt. Der ver-
bleibende Extrakt wurde anschiieBend ausgewogen.

8) Mitteldruck-Fliissigkeitschromatographie (MPLC)

Die von RADKE et al (1980) entwicklete halbautomatische MPLC-Anlage ermoglicht die
Aufirennung des Extrakies in die Fraktionen der aliphatischen und aromatischen Kohlen-
wasserstoffe sowie die sog. Heteroverbindungen. Zu diesem Zweck wird der Exirakt in n-
Hexan aufgenommen und iiber einen Injektor in die Appartur eingebracht. Von dort gelangt
das Substanzgemisch auf eine mit Kieselgel gepackte Vorsiule, auf der die Hetero-
komponenten gebunden werden, wihrend die Auftrennung der aromatischen und alipha-
tischen Kohlenwasserstoffe iiber die sog. Hauptsiule erfolgt. Die Effektivitit der Trennung
wird mittels Differentialrefraktometer und UV-Detektor iiberpriift. Die einzelnen Frak-
tionen kénnen nach der Aufirennung ausgewogen werden.

Insgesamt konnen 15 Proben in einem Analysengang bearbeitet werden.
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9) Kapillarsdulengaschromatographie der gesattigten Kohlenwasserstoffe

Die gesittigten Kohlenwasserstoffe wurden mit einem Gaschromatographen der Firma
Hewlett-Packard (HP 5710 A), der mit einem Kaltaufgabesystem (Injektor) der Firma
Gerstel ausgestattet ist, analysiert. Die Trennsiule weist folgende Eigenschaften auf:

Quarzkapillarsiule:

Lénge: 25m
Filmdicke: 0,12 um
Filmmaterial: FS SE-54-CB
Durchmesser: 0,46 * 0,32 mm

Die Analysenbedingungen waren wie folgt:

Tragergas: Helium (3,08ml/min)

Injektor: Starttemperatur: 300C
Endtemperatur: 3000C
Haltezeit: 120 sec.
Split 1:100

Ofen Starttemperatur: 800C
Haltezeit: 2 min
Autheizrate: 49C/min
Endtemperatur: 3200C
Haltezeit: 30 min

Detektor: FID
Detekioriemperatur:  325°C

Die Erfassung und Auswertung der Anaylsenergebnisse erfolgte mit dem Datenver-
arbeitungssystem Multichrom der Firma VG Laboratory Systems das auf einer PDP 11/73
(Firma DEC) installiert ist. Die Quantifizierung der Einzelkomponenten wurde mit Squalan
als internem Standard durchgefiihrt.

10) Kapillarsgulengaschromatographie der aromatischen Kohlenwasserstoffe

Die Analyse der aromatischen Kohienwasserstoffe erfolgte auf einem Gaschromatographen
der Firma Hewlett-Packard (HP 5730 A), der mit einem Kaltaufgabesystem der Firma
Gerstel ausgestattet ist. Ein Flammenionisationsdetektor (FID) und ein Fiammenphoto-
metrischer Detektor (FPD) fur die Analyse von Schwefelaromaten wurden verwendet.

Die Quarzkapillarsiule wies folgende Eigenschaften auf:
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Quarzkapillarsiule:
Lénge: 50 m
Filmdicke: 0,33 pm

Filmmaterial:  Ultra #2 (5% Phenyl-Methyl-FS)
Durchmesser: 0,2 mm

Die Analysenbedingungen waren wie folgt:

Trigergas: Helium

Injektor: Starttemperatur: -500C
Haltezeit: 120 sec
Heizrate: 129C/min
Endtemperatur: 3500C
Haltezeit: 120 sec.
Split 1:1

Ofen Starttemperatur: 1200C
Haltezeit: 2 min
Autheizrate: 30C/min.
Endtemperatur: 3100C
Haltezeit: 30 min

Detektor FID,FPD

Split zwischen den Detektoren 1:1
TemperaturFID: 250°C
TemperaturFPD: 2000C

Die Erfassung und Auswertung der Analysenergebnisse erfolgte mit dem Laborda-
tenverarbeitungssystem Multichrom der Firma VG Laboratory Systems, dall auf einer
Mikro-VAX installiert ist. Die quantitative Auswertung und die Abdampfkorrektur der
leicht siedenden Alkynaphtahline wurde anhand eines Standardgemisches (Phenylhexan,
Phenylheptan, 1,8-Dimethylnaphthalin, 1-Phenylnaphtahlin, Ethylpyren und Butylpyren)
vorenommen.

Im Falle der schwefelaromatischen Kohlenwasserstoffe wurden die Wurzelhéhen und Wur-
zelflichen der betreffenden Verbindungen verwendet. In Einzelfillen wurde das Dibenzo-
thiophen zur Quantifizierung der Schwefelaromaten herangezogen.

11) Kombinierte Gaschromatographie/Massenspektometrie (GC/MS).

Die aromatischen und aliphatischen Teilfraktionen ausgewihlter Proben wurden mittels
GC/MS massenspektrometrisch analysiert. Fiir die Untersuchungen der Schliisselfragmente
der Triterpenoiden und Steroiden wurden nur die MPM (Multiple Peak Monitoring)
Massen m/z = 191, 217, 218, 231, 253 aufgenommen An einigen aliphatischen
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Teilfraktionen wurden, um Uberlagerungen auszuschlieBen, Messungen von metastabilen

Tonen (m/z 372, 386, 400, 414) vorgenommen.
Die metastabilen Ionen stellen eine Ubergangsform von einem Vorlduferion (meist

Molekiilion) zum Produktion (Schliisselfragment) dar.
Die GC/MS-Analysen wurden auf einem Finnigan MAT 5100 SP durchgefiihrt. Folgende

analytische Bedingungen wurden verwendet:

Trigergas: Helium

Quarzkapillarsaule:

Linge: 50m

Filmdicke: 0,40 um

Filmmaterial: CP-SIL-5CB

Durchmesser: 0,25 mm

Injektor: Injektortemperatur:  280°C

Ofen: Starttemperatur: 1100C
Autheizrate: 30C/min
Endtemperatur: 3200C
Haltezeit: 2 Min.
Split: 1:1 bis 1:10

Massenspektrometer:
Ionisationsenergie: 70 eV
Quellentemperatur:  160°C

12. Software

Zur Erstellung des Textes sowie fiir die Kalkulation der Parameter wurden die PC-
Programme WORD 5, Freelance, Lotus 1-2-3 und Havard Graphics verwendet.
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Tabellen
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Anhang C
Verzeichnis der Tabellen

Die in den Tabellen verwendeten Abkiirzungen bedeuten:
T - Tonstein, S - Sandstein, K - Kohle, AN - Anhydrit, DO - Dolomit. Die
Cuttingproben sind mit einem Stern gekennzeichnet

Tab. C1:  Anteil an organischem Kohlenstoff und Rock-Eval Daten.
Tab. C2: Extraktdaten und prozentuale Anteile der einzelnen Stoffgruppen.

Tab. C3: Verhiltniswerte und normierte Gesamtgehalte der ausgewerteten n-Alkane und
Isoprenoide.

Tab. C4: Reifeparameter aus der Gesamtaromatenfraktion und normierte Gehalte der
einzelnen Alkylnaphthalin und Alkylphenanthrengruppen sowie der gesamien
ausgewerteten aromatischen Kohlenwasserstoffe.

Tab. C5: Aus den Aromatenreifeparametern berechnete Vitrinitreflexionswerte nach
RADKE et al. (1984) und RADKE (1988) fiir das MNR, DNR , MPR und
DPR. Die Berechnung des Rc% (MPI1) erfolgte nach RADKE & WELTE
(1981) und BOREHAM et al. (1988). Die Berechnungsformeln befinden sich im

Anhang D.

Tab. C6: Biomarker-Reifeparamter und prozentuale Verteilungen der Cy7. Cygund Cyo
-Sterne (m/z 218).

Tab. C7:  Vitrinitreflexionsdaten. %R0 - Mittelwerte; N - Anzahl der Einzelmessungen
pro Probe; S - Standardabweichung; P - Probenart (KK - Kerogenkonzentrat,
AS - Anschliff)

Tab. C8: FlussigkeitseinschiuBdaten
Tab. C9:  Sauerstoff- und Kohlenstoffisotopendaten

Tab. C10: Illitkristallinitdtswerte und prozentuale Anteile der Tonminerale in ausgewihlten
Ton- und Sandsteinen.

Tab. C11: Modalanalysen ausgewihlter Sandsteine des Rotliegenden, Stefan, Westfal D,
Westfal C und Westfal B der Bohrungen A,B.F und N.

Tab. C12: Anteile der einzelnen Zementgenerationen in den ausgewihlten Sandsteinen der
Bohrungne A B,F, und N laut Modalanalyse.

Tab. C13: Gesteinsphysikalische Parameter der bei der Simulation verwendeten Li-
thologien.
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[Tab. C1: Anteil an organischem Kohlenstoft und Rock-Eval Daten

E-Nr Teufe | TOC HI PI Tmax S1 S2
(m) (%) | mg HC/ |SIAS1+52)] (°C) | mg HC/ [ mg HC/
g TOC g Gestein| g Gestein

Bohrung A
27543* |T 1908 1,22 112 0,04 428 0,06 1,37
27531* |T 1936 0,78 38 0,03 430 0,01 0,30
27541% [T 1948 0,46 24 0,00 429 0,00 0,11
27540% |T 1956 0,38 24 0,00 431 0,00 0,09
27535% |T 2850 0,15 107 0,06 0 0,01 0,16
27532* |T 2884 0,23 160 0,04 0 0,01 0,23
27542% |T 3040 0,26 108 0,10 0 0,03 0,28
27536% [T 3060 0,28 121 0,13 431 0,05 0,34
27537* |T 3090 0,18 128 0,04 0 0,01 0,23
27538* IT 3558 0,27 122 0,03 430 0,01 0,33
27530% IT 3580 0,28 104 0,24 0 0,09 0,29
26412 |T 3678 0,09 378 0,13 0 0,05 0,34
26434 |8 4092 0,59 88 0,12 454 0,07 0,52
26438 |T 4094 0,68 88 0,12 454 0,08 0,60
26440 |T 4099 0,95 64 0,14 458 0,10 0,61
26441 |T 4101 0,93 70 0,12 457 0,09 0,65
26442 |T 4104 1,18 80 0,10 453 0,11 0,94
26443 |IT 4105 1,03 70 0,14 455 0,12 0,72
26444 [T 4107 1,06 74 0,13 457 0,12 0,78
26445 |T 4109 1,20 65 0,16 455 0,15 0,78
26446 T 4110 1,03 74 0,15 454 0,13 0,76
26449 T 4113 0,88 58 0,18 457 0,11 0,51
26453 T 4117 58,30 130 0,11 450 923 7570
26454 |K 41181 65,80 152 0,10 449 | 11,60 | 100,20
26457 |T 4122 0,63 52 0,13 471 0,05 0,33

{Bohrung B
26380 [T | 3511 0,44 132 0,06 0 0,04 0,58
26381 |T 3512 0,87 75 0,12 443 0,09 0,65
26385 S 3516 0,39 56 0,12 455 0,03 0,22
26387 [T 3518 7,83 113 0,11 444 1,07 8,84
26390 S 3576 1,58 80 0,15 447 0,23 1,27
26391 |K 3577 5730 113 0,06 450 450 | 64,70
26393 [T 3580 1,23 81 6,10 447 0,11 1,00
26394 K 3581 | 47,50 188 0,09 441 8,75 89,45
26395 |K 3582 | 64,60 162 0,09 440 | 10,21| 104,60
26397 IT 3597 4,32 87 0,11 449 0,49 3,77
26398 |T 36981 16,35 136 0,09 443 2291 2227
26399 |T 3698 | 28,30 163 0,11] 448 558 46,03
26403 |T 3704 0,64 102 0,07 457 0,05 0,65
26404 |T 3786 2,32 68 0,12 459 0,21 1,57
26407 T 3792 0,88 70 0,07 463 0,05 0,62
26408 |T 3793 39,00 105 0,12 452 565 40,96
26409 |IT 3794 5,84 91 0,08 456 0,48 5,33
26416 |TS 3794 0,56 59 0,08 466 0,03 0,33
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Fortsetzung Tab C1:
E-Nr Teufe TOC Hi Pl Tmax S1 S2
(m) (%) | mg HC/ |S1/(S1+52)| (°C) | mg HC/| mg HC/
g TOC g Gestein | g Gestein
Bohrung F
28200* T 155 0,36 81 0,12 426 0,04 0,29
28901* |T i86 0,44 102 0,10 428 0,65 0,45
28902* T 302 1,70 381 0,03 431 0,18 6,47
28903* |T 330 2,64 754 0,02 435 0,38 19,90
28904* {T 356 1,39 506 0,02] 433 0,18 7,04
28905*% |T 450 1,06 107 0,07 | 429 0,08 1,13
28906* |T 552 0,90 119 0,05 434 0,06 1,07
28907* T 642 1,16 73 0,03 434 0,03 0,85
28908* |T 674 0,53 38 0,05 441 0,01 0,20
28909* |T 750 0,21 62 0,00 0 0,00 0,13
28211 T 1684 0,16 125 0,17 0 0,04 0,20
28912* |AN 1894 0,17 41 0,42 0 0,05 0,07
28913* |AN 2096 0,11 109 0,29 0 0,05 0,12
28914 (T 2636 0,98 90 0,22 0 0,25 0,88
28915 {DO 1864 0,11 27 0,40 0 0,02 0,03
28916 |DO 1868 0,12 17 0,50 0 0,02 0,02
28919 AN 2244 0,10 0 0,00 0 0,00 0,00
28924* |T 2499 | 0,03 0 0,00 0| 000 0,00
28929 (T 2707 0,19 137 0,00 457 0,00 0,26
28931 |T 2736 0,56 36 0,05 492 0,01 0,20
28932 |T 2735 0,36 56 0,60 510 0,00 0,20
28935 |T 2760 | 0,38 89 000] 452| 000] 034
28939 [T 2945 0,35 100 0,00 450 0,00 0,35
28942 T 2946 0,35 66 0,00 483 0,00 0,23
22943 1T 3046 0,28 89 004! 478 0,01 0,25
28946 [T 3084 1,03 36 0,00 520 0,00 0,37
28948 T 3217 1,20 37 0,00 519 G,00 0,44
28950 |T 3226 026 142 0.00 449 0,00 037
28954 T 3379 0,13 177 0,00 527 0,00 0,23
28955 |T 3277] 0,48 13 0,00 ol o00]| o006
28956 T 3276 0,58 29 0,00 517 0,00 0,17
28960 |T 3313 1,71 47 0,07 516 0,06 0,80
28961 T 3317 0,16 6 0,00 0 0,00 0,00
Bohrung N _
26706 [T 2582 L12 14 0,00 | 460 0,00 0,16
26715 T 2859 4,26 4 0,06 537 0,01 0,15
26717 T 2861 2,55 3 0,22 0 0,02 0,07
26733 |T 3217 3,80 5 0,06 0 0,01 0,17
26741 [T 3384 2,19 4 0,00 0 0,00 0,13




Tab.C2: Extraktdaten und prozentuale Anteile dor einzelnen Stoffgruppen am Gesamtextrakt. Die mit Rest bezeichnete
Gruppe ist in n-Hexan unldslich und besteht aus hochmolekularen Komponenten (Wachse, Harze, etc.)

E-Nr Teufe] TOC Extrakt i GKW | AKW i NSO i Rest
m) | % | ppm mg/gTOC| ppm img/gTOC! % | ppm mg/egTOC! % | ppm :mg/egTOCi % %

Bohrung A _

27543* T] 1908 1,22 543 44,501 1657 13,50 30,34 90 7,40] 16,63] 203, 16,60; 37,30] 15,73
27531% T| 1936 0,78 197 25,19 42 5317 21,08 17 2,19) 8,69 79; 10,14 40,25 29,97
27541*% T| 1948 0,46 151 32,83]  50i  10,97i 33,41 27 5771 17,58 33 7,12; 21,69 27,32
27540% T| 1956 0,38 991 25,94 30 7,98 30,76 7 1,96 7,56 554 14,53} 56,01| 5,67
27535% T| 2850 0,15 117 77,98] 49 32,80 42,06 5 3,66! 4,69 46 30,44; 39,04} 14,21
27532% T| 2884 0,23 173 51,90 4 1,34] 2,58 13 4,03, 7,76 111} 33,16] 63,89 25,76
27542* T| 3040{ 026] 227 94,97 40] 16,54} 17,42 30 12,68 13,35 70} 29,42; 30,98 38,25
27536* T| 3060] 0,28 92 37,78| 18 7,24, 19,16 11 4,37; 11,57 42 17,27, 45,71 23,56
27537* T| 3090| 0,18 730 4028 19 10,37} 25,74 15 8,27; 20,53 370 20,50 50,89 2,83
27538*% T| 3558 0,27 82 30,47) 14} 5,08 16,67 11 4,20; 13,78 40; 14,96; 49,10 20,45
27530% T| 3580 0,28] 489}  174,70{ 297} 106,00} 60,68 52 18,74 10,73  106i 37,72 21,59 7,01
26434 S| 4092 0,59 190 32,221 17i 2,84 8,81 19 3,211 9,96 59 10,08 31,28 49,94
26438  T| 4094 0,68 303 44,56] 25 3,75, 8,42 47 6,87, 15,42 62 9,10; 20,42| 55,75
26440  T| 4099 0,95 239} 34,17 19 2,718 7,93 31} 4,46 13,05 46| 6,56 19,20 59,82
26441  T| 4101] 0,93} 243 25,60 24 2,51 9,80 31, 3,26 12,73 74 7,770 30,35 47,11
26442  T| 4104 1,18] 346! 37,24] 18 1,99 5,34 34 3,71} 9,96 44 4,73] 12,70, 71,99
26443  T| 4105 1,03 351 29,76 25 2,111 7,09 44| 3,691 12,40 63 5,37 18,04f 62,47
26444  T| 4107| 1,06 261 29,61 16 1,77¢ 5,98 31; 3,57 12,06 46: 5,20 17,56 64,40
26445  T| 4109 1,20 348! 28,000 26 2,08 7,43 41! 3,32) 11,86 65 520 18,57 62,14
26446 T| 4110{ 1,03| 308 25,68) 361 3,04 11,84 43} 3,62 14,10 84 7,02 27,34] 46,73
26449 Tl 4113] 0,88] 387 43,92 32 3,621 8,24 40 4,521 10,29 69: 7,78 17,71| 63,75
26453 K} 4117 58,30| 13750} 23,60| 641; 1,10{ 4,66] 2674 4,59 19,45\ 3606 6,19) 26,23| 49,66
26454 K| 4118| 65,80 11827 17,97 796! 1,21; 6,73 4278 6,50 36,17| 4561 6,93: 38,56/ 18,53
26457 T| 4122 0,63 107! 18,39 9: 1,54; 8,37 14} 2,37 12,89 38! 6,63: 36,05 42,69

0LT



Fortsetzung Tab. C2:

E-Nr |Teufe| TOC |  Exttaki T GKW | P AKW | T NSO i Rest.
| (m) % ppm__mg/g TOC| ppm i mg/gTOC! % ppm _img/gTOC! % ppm i mg/gTOCE % %
Bohrung B _ '

26391 K| 3577| 57,30] 3635; 6,34 378; 0,66; 10,41] 780 1,36; 21,45 1751} 3,05 48,17| 19,97
26393 T[ 3580\ 123] 276 2240 13| 1,030 4,60 10} 0,79 3,53 48; 3,870 17,28) 74,60
26394 K| 3581{ 47,50 7289  1534| 1316} 2,77; 18,06] 2338) 4,92} 32,07 2219 4,67, 30,44] 1943
26395 K| 3582] 64,60| 11848 18,34 820! 1,271 6,92 6308 098] 532 3883 6,01} 32,77| 54,99
26397  T| 3597| 4,32] 752 17,41 87 2,02 11,60 70! 1,62{ 9,30] 197 4,56 26,19 52,90#
26398  T| 3698] 16,35| 2088;  12,77| 446 2,73} 21,38 221 1,35) 10,57 822 5,03 39,39] 28,66
26399  T| 3698} 28,30 4221} 14,91} 430 1,52; 10,19} 965 3,417 22,87| 1382 4,88; 32,73| 34,21
26403  T| 3704{ 0,64 878 13,60 8 1,300 9,56 14 2,201 16,18 351 5,400 39,71] 34,56
26404  T| 3786/ 2,32] 4571  19,70| 23 1,00{ 5,08 131 563, 28,58 133 5,72{ 29,04f 37,31
26407  T| 3792| 0,88] 134 1523 13 1,53{ 10,05 12 1,36; 893 47; 5,30/ 34,80 46,22
26408  T| 3793] 39,00 57230 13,39 312 0,73] 5,45 594 1,39) 10,38 1355 3,170 23,67| 60,49
26409  T| 3794] 584] 909 15,56/ 41} 0,71 4,56} 217 3,71 23,84 382 6,54 42,03| 29,56
26410 TS| 3794] 0,56 99!  17,77] 10 1,85! 10,41 118 2,050 11,54 40 7,111 40,01] 38,04
Bohrung F
28000% T| 155 036] 6331 17560 95i  26,44] 15,06 66, 18,27 10,40] 335  93,05! 52,99 21,55
28901* T| 186 0,44{ 313f 71,10 60}  13,52i 19,02 38 8,641 12,15 163} 36,971 52,00 16,84
28902* T| 302| 1,70 719i 41,20 99 5,69{ 13,81 92 530 12,86] 317¢ 18,15} 44,05| 29,27
28003% T| 3301 2,64 1237i 46,96} 412} 1562} 33,33 148 5600 11,95 473) 17,90 38,20 16,52
28904* T| 356| 1,39 6541  4710{ 2141 1538} 32,65 70! 5050 10,72| 255i 18,370 39,00 17,62
28905* T| 450| 1,06 664  62,70] 1141  10,76] 17,16 57 5370 8,56 1470  13.87f 22,12 52,15
28906% T| 552| 0,90 364  40,50| 120{  13,37{ 33,01 49 542 13,38f 120;  13,40{ 33,09 20,52
28907 T| 642| 1,16 2421 20,80 54| 4,60i 22,12 38i 3,30 15,87 79i 6,83; 32,84] 29,18
28908* T| 674] 0,53 1281 24201 31} 5,791 23,93 1t 2178 897 42} 8,02 33,14{ 33,97

ILT




Fortsetzung Tab. C2:

E-Nr Teufe] TOC Extrakt i GKW i iAKW ! i NSO Rest
(m) | % | ppm mg/g TOC| ppm img/gTOC: % | ppm img/gTOC! % | ppm img/eTOC: % %

Bohrung F B

28909 T| 750 0,21] 1197  56,80] 27] 12,86/ 22,64 8 3,81 671 46{  22,00{ 38,73] 31,92
28911  Tj 1684 0,16 205i 97,80 99 47,30} 4836 11 025 026 130i 61,87} 63,26| -11,88
28915 DO| 1864| 0,11 95!  8640[ 42]  38,18) 44,19 51 5000 579 28  2590{ 29,98 20,05
28916 DOl 1868 0,12 84:  77,10{ 25!  23,24] 30,14 0i  0,00{ 0,00 36 32,770 42,50| 27,35
28912% AN| 18941 0,17| 309  184,20] 89! 53,30 28,94 21 12,531 680 1218  72,26i 39,23 25,03
28913* AN| 2096 o0,11| 1170 106,20 30; 27,30} 25,71 0i  0,00{ 000 56 5084 47,87 2642
28919 AN| 2244{ 0,10/ 143}  143,00{  5i 5,00{ 3,50 0i  0,00i 0,00 13 13,30{ 9,30[ 87,20
28924*  T) 2499} 0,03 260 90,000 4 14,72 16,36 0i 0,00 000 12i  41,66] 4629 37,36
28914 T| 2636\ 098  924i 94301 322i 32,82 3480 132} 13,51 14,33| 313} 31,95 33.88| 1699
28929  T| 2707| 0,9 230 11,80 4 2,10/ 17,80 0i  0,00i 000 13} 6,84: 57,97| 24,24
28931  T| 2736] 0,56 29} 5,30 54 1,00{ 18,87 0f  0,00{ 0,00 14} 2,50] 47,17} 33,9
28932 T| 2735| 0,36 26} 7,20 1i 0,36 5,00 0i 0,00 0,00 9 2,60! 36,11| 58,89
28935  T| 2760 0,38 34} 9,00 7i 1,79 19,89 0f  0,00{ 0,00 8i 2,200 24,44 55,67
28939  T| 2945| 0,35 451 12,70, 6 1,71 13,46 0i  0,00i 000 11} 3,12; 24,57| 61,97
28942 T| 2946] 0,35 274 7,70 2 0,66 8,57 0i 000 000 11 3,00/ 38,96| 52,47
28943  T| 3046| 0,28 300 10,80 3 1,00f 9,26 20 078 71,22) 17 6,10; 56,48| 27,04
28946 T 3084 1,03 45| 4,30 2§ 0,23{ 5,35 5{ 0,51 11,86 15 1,40{ 32,56 50,23
28948  T| 3217| 1,20 70; 580 2 0,20! 3,45 5. 045 7,76 19 1,60; 27,59 61,21
28950  T| 3226] 0,26 318 12,100 3 1,30} 10,74 1 028 231 17 6,70; 5537| 31,57
28956  T| 3276] 0,58 42 7,20 4 0,60! 8,33 0i 007 097 16 2,79) 38,75 51,94
28955  T| 3271 0,48 39} 844{ 2 0,41f 4,86 0i 0,08 0,95 15 3,26! 38,63| 55,57
28960  T| 3313} 1,71 136! 7,96 6 0,34, 427 10 0,60 7,54 28 1,65i 20,73| 67,46
28961  T| 3317 0,16 38 26,60 6i 4,50 16,92 0} 0,00{ 0,00 10} 7,00 26,32 56,77
28954 T 3379]. 0,13 24 3550] 3 3,40! 13,33 0i 0,00 0,00 B8; 8,30; 32,55| 54,12

LT



Fortsetzung Tab. C2:

E-Nr Teufe| TOC Extrakt i GKW | i AKW i i NSO Rest
(m) | % | ppm mg/g TOC| ppm img/gTOC} % | ppm img/gTOC! % | ppm img/gTOC! % %
BohnLng'N
26706  T| 2582] 1,12 17; 1,10{ 0,00} 0,00 0,00{ 0,00; 0,00 0,00 0,00 0,008 0,00] 0,00
26715  T| 2859 4,26 18! 0,40| 0,00 0,00{ 0,00 0,00} 0,00i 0,00{ 0,00} 0,00i 0,00 0,00
26717  T| 28611 2,55 12§ 0,50| 0,00 0,00{ 0,00, 0,00 0,00i 0,00{ 0,00 0,00{ 0,06{ 0,00
26733 T| 32171 3,80 10} 0,30 0,00; 0,00{ 0,00 0,00 0,00i 0,00 0,00 0,00i 0,00 0,00
26741  T| 3384| 2,19 20 1,00] 0,00} 0,00{ 0,000 0,00 0,00;  0,00{ 0,00i 0,00i 0,00 0,00

€L



Tab.C3: Normierte Gehalte der n-Alkane im_d Isoprenoide sowie die fiir diese Gruppe errechneten Verhiltniswerte

einzelner Komponenten.
E-Nr Teufe n-C15 - n-C26

(m) pg/gTOC |ng/g Gestein| CPI1 CPI2 CPI3 CPI4 CPI5 ISO1 1SO2 ISO3 | LHCPI
Bohrung A
127543* T 1908 1553; 17467 1,10 1,43 0,00 0,00 0,00 0,45 0,80 1,50 22,001
27531% T 1936 1210 8593 1,13 1,40 1,36 1,29 1,31 0,50 1,10 1,32 8,60
27541% T 1948 2182 9041 1,53 2,08 1,92 1,70 1,79 0,61 1,28 1,23 14,80
27540 T 1956 1409 4741 1,23 1,11 1,63 1,40 1,32 0,51 1,02 1,56 12,60
27535% T| 2850 5914 8410 1,16 0,00 0,00 0,00 0,00 0,23 0,62 1,11 0,00
27532 T 2884 1116 2387 1,35 1,11 0,00 0,00 0,00 0,35 0,67 1,25 22,19
27542% T 3040 3812 8932 1,03 0,88 0,82 0,76 1,00 0,57 0,96 1,11 22,87
27536% T 3060 2090 5593 1,34 0,99 1,03 1,10 0,00 0,23 0,49 0,92 31,50-l
27537* T 3090 2448 4027 1,06 1,34 1,26 1,16 0,00 0,47 0,71 1,05 21,00
27538*% T 3558 1526 3974 1,33 1,72 1,73 1,74 1,57 0,29 0,57 0,91 1,67
27530% T 3580 7388 20044 0,99 1,06 1,07 1,09 1,05 0,83 0,74 1,67 0,12
26412 S 3679 5529 4501 0,98 0,93 0,98 1,08 1,06 0,47 0,57 1,03 30,56
26434 S 4092 1263 6750 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 O,OOJ
26438 T 4094 835; 5417 0,97 1,00 0,97 0,94 1,02 0,38 0,33 1,16 3,95
26440 T 4099 377 3417 0,96 1,01 1,02 1,05 1,04 0,40 0,27 1,35 3,98
26441 T 4101 419 3720] 0,95 0,97 0,99 1,03 1,01 0,42 0,28 1,44 4,11
26442 T 4104 547 6272 1,060 1,01 1,03 1,06 1,04 0,24 0,20 1,34 3,14
26443 T 4105 502 5003 0,98 1,04 1,03 1,03 1,04 0,29 0,22 1,40 3,57
206444 T 4107 482 4929 0,99 0,99 0,99 1,00 1,02 0,30 0,20 1,71 3,39
26445 T 4109 608: 7105 1,00 1,03 1,03 1,02 1,05 0,25 0,17 1,55 3,12
26446 T| 4110 537 5357 1,00 1,05 1,04 1,03 1,06 0,32 0,20 1,58 2,52
26449 T 4113 8865 7469 1,00 1,02 1,05 1,069 1,05 0,35 0,30 1,17 3,62
26453 K 4117 354; 191252 0,96 1,05 1,03 1,00 1,03 0,99 0,30 3,23 1,32
26454 K 4118 312} 174578 0,93 1,03 1,03 1,03 1,00 1,11 0,31 3,54 2,35
26457 T 4122 231/ 1380 - 0,95 0,98 1,03 1,10 1,01 0,41 0,42 0,97 5,89

LT



Fortsetzung Tab, C3:

E-Nr Teufe |  n-C15-10-C26 :
(m) u§/ gTOC | ng/g_ Gestein| CPI1 crPR CPI3 CPI4 CPI5 ISO1 1SO2 ISO3 LHCPI

Bohrung B .
26380 T 3511 1503; 5978 0,85 0,94/ 0,99 1,06 1,01 0,51 0,50 1,21 26,69
26381 T 3512 1869 15176 0,95 1,04 1,03 1,02 1,02 0,41 0,40 1,18 6,66
26385 S 3516 11683 4073 0,94 1,05 1,08 1,14 1,05 0,55 0,50 1,09 15,00
26387 T 3518 2665: 18726 0,96 0,84 0,94 1,10 0,96 0,69 0,44 2,05 6,89
26390 S 3576 9715 14343 0,98 1,03 1,02 1,02 1,02 0,66 0,39| 2,17 2,16
26391 K 3577 95i 50686 0,89 1,01 1,03 1,07 1,01 0,64 0,35 1,66 1,58
26393 T 3580 285;: 3341 0,99 1,04 1,02 0,99 1,01 0,42 0,31 1,10 3,06
26394 K| 3581 407; 181364 0,98 1,02 1,04 1,06 1,03] 093 027 3,05 0,91
26395 K 3582 354 211081 0,97 1,02 1,06 1,11 1,03 0,91 0,28 3,03 1,38
26397 T 3597 486 20553 0,94 1,01 1,03 1,05 1,02 0,18 0,11 1,72 3,64
26398 T 3698 673 106880 0,95 0,98 0,98 0,98 1,01 0,25 0,12 2,14 3,87
26399 T 3698 402 108248 0,94 1,02 1,05 1,09 1,62 0,45 0,17 2,73 2,36
26403 T 3704 304 1845 0,99 1,07 1,08 1,08 1,08 0,37 0,43 0,93 4,99
26404 T 3786 92 2010 0,92 1,10 1,13 1,18 1,07 0,37 0,41 1,06 4,87
26407 T 3792 124 1054 1,05 1,10 1,08 1,05 1,12 0,38 0,34 0,80 3,09
26408 T 3793 236; 86286 0,92 0,98 0,98 0,98 0,98 0,48 0,26 1,87 4,64
26409 T 3794 143 7980 0,87 0,81 0,88 1,00 0,89 0,35 0,21 1,73 4,84
26410 TS| 3794 180 940 0,91 1,03 1,11 1,23 o8l o049 051 0,94 348
Bohrung F

28900% T 155 1596; s414] 0,771 000  0,00] 0,00 0,00 058 062 1,43 20,00
28901* T 186 2968; 11923 1,00 1,48 1,18 0,96 0,00 0,51 0,67 1,81 22,19
28902% T 302 1806} 29491 1,11 1,29 1,10 0,93 1,04 0,43 0,35 1,76 1,15
28903* T 330 1344; 34325 1,05 1,10 0,97 0,83 0,95 0,33 0,26 1,26 1,03
28904% T 356 1906 25933 1,05 1,11 1,01{ 0,91 1,000 033 026 1,23\ 0,87
28905* T 450 1076: 10461 1,11 1,25 1,18 1,11 1,08 0,76 0,84 1,53 1,52

§LT




Fortsetzung Tab. C3:

E-Nr Teufe n-C15 - n-C26
(m) ng/gTOC |11_ng Gestein| CPI11 CPI2 CPI3 CPH4 CPI5 1SO1 ISO2 ISO3 | LHCPI

Bohrung F
28906* T 552 1176; 9502 1,25 1,64 1,41 1,20 1,28 0,78 0,83 1,35 5,77
28907* T 642 580i 5947 1,15 1,30 0,00 0,00 0,00 0,86 0,54 2,26 5,01
28908* T 674 7625 3684] 1,08 1,17 1,23 1,28 1,22 0,61 0,49 1,74 6,42]
28909% T 750 23454 4532 1,11 1,18 1,10 1,00 1,08 0,71 0,58 1,61 2,51
28911 T 1684 1228§ 1741 0,63 0,00 0,00 0,00 0,00 1,35 1,10 1,03 0,00
28915 PO 1864 10002 10589 0,00 0,00 0,00 0,87 0,00 0,28 0,37 0,91 1,61
28916 DO 1868 7914 9056 1,11 1,02 0,00 0,00 0,00 0,91 1,03 1,25 2,51
28912* AN 1894 2070 3408 1,19 1,33 0,00 0,00 0,00 0,43 0,44 1,07 0,00
28913*AN 2096 957; 949 0,95 1,01 0,98 0,94 0,99 0,18 0,18 1,64 6,17
28919 AN 2244 532i 489 0,98 0,98 0,97 0,96 0,99 0,22 0,18 1,75 10,05
28924% T 2499 625 174 1,02 0,98 1,00 1,02 1,01 0,79 1,12 0,67 1,37
28914 T 2636 513§ 4770 1,07 0,94 0,98 1,06 1,04 0,90 0,86 1,22 1,52
28929 T 2707 152i 271 1,03 0,94 0,97 1,02 1,04 0,48 0,51 1,12 3, 101
28931 T 2736 38! 125 0,90 1,00 1,00 1,01 0,96 0,63 0,66 0,92 3,12
28932 T 2735 41 212 0,97 0,95 1,01 1,08 1,02 0,73 0,76 0,95 3,32
28935 T 2760 57: 197 1,05 0,80 0,00 0,00 0,00 0,78 0,87 1,20 3,42
28939 T 2945 65 209 1,04 0,99 1,03 1,08 1,03 0,86 0,86 1,26 1,54
28942 T 2946 83; 269 1,05 0,83 0,00 0,00 0,00 0,42 0,53 1,06 7,55
28043 T 3046 93% 242 1,08 0,98 0,00 0,00 0,00 0,48 0,59 1,08 4,20
28946 T 3084 16! 154 0,96 0,75 0,82 1,01 0,90 0,85 0,84 1,27 4,01
28948 T 3217 24 270 1,05 0,85 0,00 0,00 0,60 0,56 0,70 0,91 2,04
28950 T 3226 145 355 1,02 0,95 0,00 0,00 0,00 0,38 0,40 1,08 6,61
28956 T 3276 42} 227 1,08 1,03 1,03 1,02 1,13 0,43 0,56 1,38 6,30
28955 T 3277 39 177 0,99 0,00 0,00 0,00 0,00 0,71 0,77 1,05 0,00
28960 T 3313 105; 1705 1,01 0,88 0,91 0,97 0,95 0,62 0,58 1,25 3,53
28961 T 3317 409 620 0,96 1,06 1,04 1,03 1,01 0,22 0,29 1,13 7,81
28954 T 3379 253; 307 0,96 1,06 1,03 0,98 0,00 0,25 0,35 1,09 15,86

9LC



Fortsetzung Tab. C3:

E-Nr Teufe n-C15 - n-C26
(m) pg/gTOC |ng/§ Gestein| CPIl CPI2 CPI3 CPl4 CPI5 ISO1 ISO2 ISO3 | LHCPI

Bohrung N

26706 T 2582 14} 148 0,83 1,16 1,41 1,89 1,17 0,58 0,48 1,16 2,51
26715 T 2859 8 352 1,01 0,84 0,99 1,32 1,03 0,55 0,36 1,34 0,93
26717 T 2861 13: 293 0,99 1,04 1,27 1,75 1,15 0,53 0,56 1,06 4,51
26733 T 3217 7 235 0,79 0,99 1,10 1,32 0,94 0,41 0,38 1,03 3,27
26741 T 3384 74 143 0,79 0,73 0,95 1,38 0,90 0,51 0,51 1,29 3,03
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Tab. C4: Reifeparameter der Aromatenfraktion und normierte Gehalie der einzelenen Alkylnapthalin- und Alkylphenanthrengruppen sowie
normierter Gehalt der ausgewerteten aromatischen Kohlenwasserstoffe.

1

E-Nr. T(eu§c MNR { SMn | DNR | SDMN| TNRI | TNR2 i STMN | MPR | MPIl |SP+MP| DFR | SDMP | MDR | SAro
m = a s 5 a

Bohrung A

27543* T| 1908 1,17 194,07) 2,84; 36536{ 0,71} 0,69 563,68] 1,040 0,58] 70,61] 0,49, 32,93] 1,97] 68141
27531% T| 1936 1,26} 162,60 2,76; 105,60/ 0,82i 0,81} 272,59 1,58] 0,69} 116,69 000 27,79 223| 503,60
27541* T 1948 1,19: 136,69  2,73; 100,52 0,85 0,76] 241,55| 1,54i 0,65! 133,76| 062i 3348 2,52| 49930
27540* T| 1956| 1,32{ 19555 2,70 130,76| 0,79] 0,73} 330,52 1,63 0,60} 124,84 0,47 25,75 2,45 581,35
27535* T| 2850  1,26{ 19,52 2,71 37,71 0,95 076 61,64] 104 051 4330 o050 12,93 3,93] 11525
27532% T| 2884 1,400 21,89 2,78; 76,79 1,090 0,80i 10335| 1,45 0,620 79,91 o064 3547| 238 23643
27542* T| 30401 1281 26,94| 2,17} 92531 0,76 0,77 123,16| 1,43} 0,80} 128,18 068 67,89 3.36| 397,63
27536* T| 3060 1,59 10,06] 2,18; 31,64] 094{ 0,67} 4549| 1,34] 0,81 43,07 0,60 40,20 2,38| 143,83
27538* T|  3558)  1,47; 17,20 2,43] o484 081 0,82 11611] 1,52 081} 10831 053] 67,08] 0.00| 38961
27530% T 3580| 148 19,71} 2,31i 8436/ 0,85 0,78} 108,01| 146 085 150,01] 049} 95,18 3,20 424,10
26412 5| 3678 2,39 7536| 4,79} 120,90 2,00i 0,98i 204,03| 2,48 1,0t} 14500, 0,571 74,86 3,61| 417,85
26434 S| 4092| 0,00i 000 000 000 000 000 o000 1,58 093 30030 037 130,50 7.40| 430,80
26438 T 4094  2,09i 489,000 6,89 223,30 1,97f 1,15{ 234,00 1,43} 090 310,43| 036} 142,59 0,00|1439,32
26440 T| 4099  2,23{ 529,50| 7,71} 192,60 1,92{ 1,16} 181,50 1,48 0,91} 251,58| 0,38i 106,75| 0,00[1301,03
26441 T| 41011  2,12{ 440,000  7,98{ 211,00[ 190 1,16] 203,00{ 1,37} 0,88} 245,13 0,33] 97,86 6,42(1232,34
26442 T} 4104} 2,16} 483,50| 3,21: 105,55| 1,88] 1,15 190,40| 1,46 0,90} 287,65 037 111,04] 4,75/1213.54
26443 T| 4105| 2,12{ 530,00 445! 158,60 1,89 1,17; 226,05| 1,45 089 344,81| 034} 132.07] 853{1433.93
26444 T| 4107)  2,09: 466,001 7,29 199,00 1,86 1,14} 188,00/ 1,44] 090 281,99 035 110,18 9,67|1275,97
26445 T| 4109 2,15 469,50| 7,20; 201,60 1,84] 1,16} 20500 1,35i 0,85} 302,09] 027 107,70| 5.50[1321,49
26446 T| 4110| 2,12} 449,00| 7,10 19510 1,81i 1,15} 200,00 1,46} 0,89} 266,31| 0,33} 112,57  7,40|1260,68
26449 T) 4113} 2,10 536,50, 646! 25635 1,851 1,12 174,44 1,49{ 087} 261,46 032} 113,45  0,00{1384,40
26453 Kj 4117} 1,76{ 767,25  5,61i 212,04 1,901 1,12} 26500 1,56! 092 247,57| 0,39 119,80| 0,00|1648,76
26454 K| 4118|172 801,81} 647 18L,14| L11i 097 163,17 1,38 0,89 200,51 039 8537 0,00[1469,41
26457 T| _4122) 2,16} 469,27| 6,77i 183,43| 1,67. 1,10i 157,57| 1,45. 0,88 221,57] 036! 83,59 0,00(1147.67

8LT



Fortsetzung Tab. C4:

E-Nr. | Teufe | MNR{ SMn| DNR{SDMN| TNR1{ TNR2{ STMN| MPR{ MPIIiSP+MP| DPR; SDMP| MDR| SAro
(m) i : : : !

Bohrung B _

26387 T| 3518] 1,86} 413,50| 5,38] 130,54 1,25} 0,99 141,38 1,68 0,87i 223,52] 0,00; 73,18] 0,00[1012,57
26390 S| 3576] 1,72 557,66] 5,31} 197,55] 1,38} 1,09 252,01] 1,22} 0,81 26554] 0,33} 109,43] 0,00|1418,11
26391 K| 3577{ 0,000 0,00 643 67,43 1,39 1,04 77,64 1,32{ 0,86 83,81 042 3848 0,00 267,35
26393 T| 3580 1,81i 370,19] 5,13} 160,25 1,81i 1,15} 164,65| 1,32{ 0,81} 248,14| 035 87,48| 0,00(1065,54
26394 K| 3581] 1,85 189,30] 596 79,59] 1,40} 1,06 84,74] 1,280 0,90} 103,25| 0,39} 42,70| 0,00 512,49
26395 K| 3582] 1,68 487,96 6,36 11520 1,22 1,01} 10627 146! 0,89 14625 0,39 58,05 4,13 938,70
26397 T| 3597 1,91i1142,82| 7,48i 276,12 1,25% 1,01i 22561| 1,511 0,98} 317,22| 0,44 136,85 4,50{2146,26
26398 T| 3698] 1,88i1146,52| 4,83} 269,81 1,16 0,97} 42515] 1,49) 1,00; 738,18] 0,42} 328,05 6,80|2952,09
26399 T| 3698| 2,30 937,66 11,23} 263,26| 1,52i 1,07} 216,28] 1,67F 1,09} 366,59 0,47} 170,96| 0,00/1993,19
26403 T| 3704f 2,25} 356,68 11,91i 345,14] 1,85{ 1,12} 131,49 1,54} 0,98} 160,30| 0,43} 72,57 6,09/1088,76
26404 T| 3786 2,43i 309,56| 0,00i 12574 1,728 1,14} 111,35] 1,91} 1,12 173,92| 0,53} 84,13| 0,00] 820,35
26407 T{ 3792| 2,41 103,32 9,68] 60,57 2,10f 1,170 59,52} 1,95 1,23} 120,76 0,49 83,19| 0,00| 435,12
26408 T| 3793 0,00i 0,00 7,88; 151,46| 1,59{ 1,10{ 11529 1,70 1,12} 110,76] 0,45 51,30| 0,00| 428,81
26409 T| 3794 225i 183,791 6491 91,31 1,73F 1,14i 108,75 1,68 1,10{ 142,23! 0,48) 72,06] 0,00] 612,75
26410 TS| 3794] 2,44i 29741 9,21 145,62 1,87{ 1,10; 141,08 1,88) 1,13} 211,13| 048 9221| 0,00| 907,64
Bohrung

28900% T{  155] 1,28} 147,00] 3,29 97,60 1,000 1,02i 30510 135 0,32{ 257,00 0,50{ 48,10] 2,09 365,10}
28901* T|  186| 1,22i 32,57 2,88 8519 1,60{ 1,09 8671} 121 035 9518/ 0,33} 51,44 4,13 365,10
28902% T|  302] 1,227 97,30] 2,99 139,94 1,89 1,12} 72,08) 1,61 0,44} 4921] 049 11,02| 2,65] 397,91
28903* T|. 330 1,06{ 2577 2,83 33,90] 0,00i 3,19 2869 1,54i 0,50 26,83 041} 10,33] 2,15| 131,13
28904* T| 356] 1,13} 37,86] 2,72 56,88 2,50i 1,40; 3836 1,26 0,47i 49,75 0,35 1531 2,44] 210,47
28905% T|  450] 1,29 121,71 3,13} 17543 2,000 1,19} 9642 1,49) 0,53) 82,64] 0,38 22,25 3,01] 537,74
28906% T| 552 1,24 146,97 3,11} 200,24| 0,00; 0,00{ 121,90 1,74 0,57 101,81] 0,51} 34,21f 3,73| 652,51
28907 T|  642] 1,27} 100,51| 3,44} 104,62 0,00 0,00; 67,44| 1,44] 040! 5045 0,42i 12,06 2,47| 354,85
28908* T| 674 1,521 164,54] 4,22! 146,87] 4,38] 1,88i 83,10] 1,53i 0,29\ 8871} 046 11,83 2,57 519,43
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Fortsetzung Tab. C4:

E-Nr. | Teufe | MNR; SMn| DNR; SDMN| TNR1; TNR2{ SIMN| MPR: MPIl;SP+MP] DPR] SDMP| MDR]| SAro
(m) : E i i : E i

Bohrung F

28909 T|  750{ 1,34i 120,38]  2,54i 193,09{ 2,32 1,25} 158,89] 1,56i 0,38{ 192,25 0,51: 4872 2,49 603,97
28911 T| 1684 1,62f 27,97] 3,99 4704 231} 1,05 38,52| 1,82f 0,70i 7505 0,49 68,59 2,58 236,90}
28915 DO{ 1864| 1,24; 50,95| 3,60 126,87 1,12i 0,85 93,77 0961 0,69 4294 1,62( 96,10 4,05| 338,07
28916 pO| 1868 1,06i 31,95] 3,31 143,96| 1,060 0,84} 91,09 1,03} 0,64} 59,84 1,30i 96,95 6,32| 363,01
28912%AN| 1894 1,68) 68,58 4,24} 10641 1,37i 093} 7513| 0,53} 0,53i 84,40 0,00 74,74| 540| 366,16
28931 T| 2736] 2,12{ 13,79 7,11i 7,10 3,18 1,49 298| 2,78 0,55 28,52 0,67 3,98 3,57 57,66
28932 T| 2735 2,231 12,11 527 633 1,80 1,16 2,59 2,83 046 27,13 071 3,84 3,94| 53,24
28935 T| 2760 1,770 1225 500i 9,53 4,090 1,78 577 1,55i 038 13,39 0,61 3,52| 2,42| 42,07
28939 T| 2945| 1,870 13,890 6,28 9,27{ 538 226i 551 1,80 044 17,17 051 3,78] 3,19 47,65
28942 T| 2946] 1,670 28,67 6,13} 20,01 3,621 1,76 10,59 2,170 0,54} 26,71| 0,68] 6,67 4,60 88,35
28943 T{ 3046] 2,000 81,30] 6,070 57,54| 0,000 0,000 41,06 264 0,58 89,70{ 0,73] 14,38] 7,14] 259,93
28946 T| 3084] 3,221 1999 14,32 7,57t 3,270 1,56 265\ 4,511 0,78 63,63 0,85 8,17 16,40| 104,40
28948 T| 3217| 290! 23,63] 17,670 1047 3,05{ 1,49 3,61 492 0,92) 8816 0,97) 12,65 18,50| 141,84
28950 T| 3226| 1,94i 57,24] 5351 63,99 000 0,00 41,89 1,50{ 0,58 39,16 0,66 14,99 3,95 191,86
28956 T| 3276| 2,33 12,74 9,161 6,60 2,288 1,22i 2,68 3,641 0,74} 47,17 0,68 6,388 9,99 78,02
28955 T| 3277} 2,32) 12,15 7,91} 6,83 230{ 1,25\ 2,78 3,64} 0,70{ 36,58) 0,73} 6,10} 11,20 65,48
28960 T| 3313] 2,61 2892 9,67 18,04 2,58 1,32) 7,83 4,83 096 99,56| 1,05 1566] 15,20 171,58
28961 T| 3317| 1,670 2421 4,80 21,49 1,730 1,12) 11,02f 2,69 0,86 66,03 072} 17,16 4,80 139,72
28954 T| 3379 1,890 73,64 4,39 8534] 3,020 160: 51,78 2521 0,53 8034 0,67 17,79 3,89] 28123

08¢
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Tab. C5: Anhand der Aromatenreifeparameter berechnete Vitrinitreflexionswerte fur das MINR.
DNR, MPR und DPR nach den Berechnungsformeln von RADKE et al. (1984) und
RADKE (1988). Die Berechnung des ReMPI1 erfolgte nach RADKE & WELTE
(1984) und BOREHAM et al. (1988). Die einzelnen Berechnungsformeln sind im An

hang Definitionen angegeben.

E-Nr. Teufe (m)] ReMNR | RCDNR | ReMPR | RCMPI1|RCMPI!{ RcDPR

Bohrung A
27543 T 1908 1,02 1,02 1,17 0,92 0,83 1,05
27531 T | 1936 1,03 1,02 1,14 0,81 0,70 0,00
27541* T| 1948 1,04 1,01 1,15 0,76 0,64 1,03
27540% T 1954 1,02 1,02 1,13 0,79 0,68 1,17
27535« T | 2850 1,07 1,00 1,31 1,07 1,00 1,09
27532% T | 2884 1,06 1,02 1,31 0,84 0,73 1,18
27542* T 1 3040 1,04 0,99 1,24 1,02 0,95 1,21
27536* T | 3060 1,09 0,99 1,21 1,11 1,05 1,15
27537 T} 3090 0,82 0,89 0,00 0,40 0,22 0,00
27538% T | 3558 1,03 1,01 1,33 0,31 0,70 1,06
27530* T | 3580 1,07 1,00 1,28 1,08 1,02 1,05
26412 T} 3679 1,22 1,11 1,33 1,01 0,93 1,12
126434 S| 4092 0,82 0,89 0,00 0,96 0,87 0,00
26438 T | 4094 1,18 1,21 1,14 0,94 0,85 0,89
26440 T | 4099 1,20 0,89 1,11 0,95 0,86 0,92
26441 T} 4100 1,18 1,26 1,08 0,93 0,84 0,85
26442 T | 4104 1,19 1,04 1,10 0,94 0,85 0,90
26443 T | 4104 1,18 1,09 1,10 0,93 0,84 0,86
26444 T | 4106 1,17 1,23 1,10 0,94 0,85 0,88
26445 T 4109 1,19 1,22 1,07 0,91 0,82 0,74
26446 T 4110 1,18 1,22 1,10 0,93 0,84 0,85
26449 T 4113 1,18 1,18 i,i2 0,92 0,83 0,83
26453 K| 4117 1,12 1,15 1,13 0,95 0,86 0,93
26454 K| 4118 1,11 1,19 1,08 0,93 0,84 0,93
26457 T 4122 1,15 1,20 1,i0 0,93 0,84 0,90
~ Bohrung B
26380 T | 3511 1,13 1,15 1,13 0,92 0,82 0,92
26381 T 3511 1,10 1,13 1,08 0,88 0,78 0,81
26385 S| 3515 1,12 0,89 0,00 | 0,86 0,75 0,00
26387 T| 3517 1,14 1,14 1,16 0,92 0,83 0,59
26390 S| 3576 1,11 0,89 0,00 0,89 0,79 0,00
26391 K 3577 0,82 1,19 1,06 0,92 0,82 0,97
26393 T | 3580 1,13 1,13 1,06 0,89 0,79 0,88
26394 K| 3581 1,13 1,16 1,05 0,94 0,85 0,93
26395 K| 3581 1,10 1,18 1,10 0,93 0,34 0,93
26397 T| 3697 1,14 1,23 1,12 0,99 0,91 0,99
26398 T{ 3698 1,14 1,20 1,11 0,99 0,91 0,97
26399 T 3698 1,21 1,41 1,16 1,05 0,98 1,03
26403 T | 3703 1,23 1,44 1,12 0,99 0,91 0,98
26404 T 3786 | 1,23 0,89 1,22 | 1,07 1,00 1,09
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Fortsetzung Tab.C5

E-Nr. Teufe (m)] ReMNR | RCDNR | ReMPR | RCMPIE | RCMPI1| ReDPR

Bohrung B
26407 T{ 3791 0,82 1,37 1,23 1,14 1,08 1,05
26408 T] 3793 0,82 1,25 1,17 1,07 1,00 1,00
26409 T| 3793 1,20 1,19 1,16 1,07 1,00 1,04
26410 T] 3794 1,23 1,31 1,21 1,08 1,01 1,04

Bohrung F
28900*% T 155 1,03 1,02 1,02 0,61 0,47 1,05
28901* T | 186 1,04 1,06 | 1,07 | 059 | 044 0,84
28902* T 362 1,03 1,03 1,00 0,62 0,47 1,05
28903* T 330 1,00 1,02 1,13 0,70 0,57 0,96
28904* T 356 1,01 1,02 1,04 0,68 0,55 0,87
28905* T 450 1,04 1,03 1,11 0,72 0,59 0,91
28906* T 552 1,03 1,03 1,18 0,74 0,62 1,06
28907% T 642 1,04 1,05 1,10 0,64 0,50 0,96
28908* T 674 1,08 1,08 1,08 0,57 0,42 1,01
28909* T 750 1,05 1,01 1,13 0,63 0,49 1,06
28911* T | 1684 1,09 1,07 1,20 0,81 0,70 1,04
28915 DO} 1864 1,03 1,06 0,92 0,81 0,70 1,65
28916 DO] 1868 1,00 1,04 0,95 0,78 0,67 1,54
28912 AN} 1894 1,11 1,09 1,19 0,90 0,81 0,00
28914 T | 2636 1,26 1,29 1,35 1,78 0,00 1,10
28932 T§{ 2735 1,20 1,13 1,39 1,97 2,69 1,24
28931 T] 2736 1,18 1,22 1,38 2,02 2,74 1,10
28935 T| 2760 1,12 1,12 1,13 2,07 2,79 1,16
28939 T | 2945 1,14 1,18 0,98 2,03 2,75 1,07
28942 T} 2946 1,10 1,17 1,27 1,97 2,70 1,21
28943 T} 3046 1,16 1,17 1,36 1,95 2,68 1,25
28946 T| 3084 1,37 1,55 1,59 1,83 2,57 1,33
28948 T] 3217 1,31 1,70 1,62 1,75 2,49 1,39
28950 T} 3226 1,15 1,14 1,11 1,95 2,68 1,20
28954 T} 3379 1,14 1,09 1,39 1,85 2,59 1,21
28955 T 3277 1,22 1,31 1,50 1,87 2,61 1,21
28956 T 3276 1,21 1,25 1,50 1,72 2,47 1,25
28960 T] 3313 1,26 1,33 1,62 1,78 2,52 1,43
28961 T} 3317 1,10 1,11 1,37 1,98 2,71 1,24




Tab.C6 : Biomarker-Reifeparameter und prozentuale Verteilung der C27, C28, C29 -Sterane,

E-Nr. Teufe (m) | 228 Ts | Hop/Mor 208 Bh/aa Arom, C27 C28 C29

Bohrung A :
27531 T 1936 0,43 0,15 0,71 0,20 0,48 0,34 43 30 27 |
27541 T 1948 0,46 0,14 0,69 0,22 0,47 0,00 37 32 31
27540 T 1956 0,45 0,12 0,70 0,19 0,53 0,00 41 32 27
27535 T 2850 0,59 0,36 0,90 0,37 0,65 0,66 37 26 37
27532 T 2884 0,57 0,42 0,92 0,41 0,59 0,00 41 26 33
27542 T 3040 0,57 0,40 0,89 0,43 0,69 0,64 39 27 34
27537 T 3090 0,61 0,34 0,88 0,41 0,68 0,55 35 27 38
27538 T 3558 0,54 0,43 0,90 0,41 0,65 0,85 28 26 46
26441 T 4100 0,58 0,43 0,89 0,44 0,71 0,00 50 24 26
26446 T 4110 0,55| 0,37 0,86 0,42 0,65 0,00 41 22 37
26453 K 4117 0,59 0,24 0,91} 0,50 0,68 0,00 30 29 41
26454 K 4118 0,56 0,26 0,92 0,48 0,70 0,00 25 32 43

BohrtggrB
26387 T 3518 0,58 0,11 0,90 0,00 0,00 0,00 0 0 0
26394 K| 3581 0,59 0,13 0,88 0,26 0,52 0,00 25 39 36
26395 K 3582 0,62 0,11 0,87 0,42 0,63 0,00 28 26 46
26399 T 3698 0,66 0,24 0,88 0,40 0,54 0,00 47 36 17
26410 T 3794 0,63 0,44 0,90 0,41 0,60 0,00 56 22 22

Bohrung F

I 28900 155 0,57 0,11 0,67 0,23 0,51 0,73 33 26 41
28901 186 0,51 0,27 0,73 0,31 0,67 0,64 36 26 38
28902 302 0,46 0,32 0,76| 0,13 0,44 0,48 48 25 271
28903 330 0,48 0,34 0,81 0,21 0,44 0,53 40 26 34
28904 356 0,46 0,32 0,81 0,15 0,41 0,57 37 28 35
28907 642 0,62 0,11 0,74 0,41 0,39 0,81 38 24 38
28909 750 0,58). 0,25 0,77 0,45 0,49 0,76 35 29 | 36
28911 1684 0,56 0,39 0,88 0,46 0,71 0,64 31 26 43
28912 D 1894 0,61 0,40 0,92 0,45 0,69 0,66 30 24 46
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Tab.C7: Vitrinitreflexionsdaten. %Ro - mittleres Reflexionsvermdgen; N - Anzahl der gemessenen Punkte;

S - Standardabweichung; P - Probenart (KK - Kerogenkonzentrat, AS - Anschliff),

E-Nr. Teufe (m) |Stratigraphie %R0 S N P Bemerkung
Bohrung A

27543 1908 Barreme 0,55 - - - aus Bituminit-Reflexion

27531 1936 Hauterive 0,54 0,06 30 KK -

27541 1948 Lias 0,59 0,06 35 KK -

27540 1956 Lias 0,56 0,05 42 KK -

27532 2884  [Muschelkalk 0,69 0,05 37 KK -

- 4022  |Top Oberkarbon 1,10 - - - |TEICHMULLER et al. (1984)
26438 4095 Westfal B 0,98 0,05 15 AS -
26453 4117 Westfal B 0,97 0,03 50 AS -

. 26454 4118 Westfal B 0,95 0,03 41 AS -
__Bohrung B

- 3500 [Top Oberkarbon 1,10 - - - TEICHMULLER et al. (1984)
26381 3512 Westfal B 0,91 0,06 26 AS -
26385 3516 Westfal B 0,91 0,04 36 AS -
26387 3518 Westfal B 0,87 0,03 53 KK -
26391 3577 Westfal B 0,85 0,03 50 AS -
26394 3581 Westfal B 0,95 0,03 43 AS -
26395 3582 |Westfal B 0,96 0,04 39 AS -
26398 3698 Wesifal B 0,95 0,04 41 AS -
26399 3698 Westfal B 0,93 0,03 50 AS -
26407 3792 Westfal B 1,06 0,07 25 AS -

26408 3793 Westfal B 1,04 0,03 37 AS -
26409 3793 - (Westfal B 1,01 0,04 40 AS -
- Bohrun_g F
28903 330 Wealden 0,53 0,04 13 KK |wenige Partikel
28907 642 Lias 0,56 0,05 30 KK - -
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Fortsetzung Tab. C7

E-Nr. Teufe (m) Stratig:raphic %Ro S N P Bemerkung
Bohrung F - }
- 2280  |Top Oberkarbon 1,00 - - - |TEICHMULLER et al. (1984) -
[ 28014 2636 |Wesifal D 1,23 0,06 47 KK -
28931 2735 |Westfal D 1,62 0,07 29 KK -
- 3000 |[Westfal D - - - |TEICHMULLER et al. (1984)
28946 3084  |Wesifal C 1,69 0,08 27 KK -
28948 3217  |Westfal C 1,85 0,09 30 KK -
28960 3313  |Westfal C 1,96 0,08 31 KK -
Bohrung N _
- 1866 |Top Oberkarbon 1,90 - - - |TEICHMULLER et al. (1984)
26706 2582  |Westfal D 2,50 0,10 27 KK -
- 2861 |WestfalD 3,17 - - - |BISEWSKI (1971)
- 2862  |Westfal D 3,05 - - - [BISEWSKI (1971)
26733 3217  |Westfal C 3,50 0,10 16 KK -
- 3302 |Westfal C 3,84 - - - IBISEWSKI (1971)
- 3323 |Westfal C 3,86 - - - |BISEWSKI (1971)
- 3357  [Westfal C 3,95 - - - |BISEWSKI(1971)
26741 3384  |Westfal C 3,77 0,11 24 KK, -

%14




Tab.C8: FlussigkeitseinschluBdaten

E.-Nr. |Teufe A N G Te b Tm ¢ | Tm Clath. TmHH Thom b
(m) °C °C °C °C °C
Bohrung A

26414 3712 |QAS 3 7-25 |-76--78|-77 -30-31  |-30,5 - - 114-122 (117
QZpP 4 48 [-72--75|-714 |-19,8--22,2 {-21,2 - - 95 -98 96,5
Qzp 4 5-8  |-70--74(-72 -27,2--27,5 1-27,4 - - 112 -124 (117
26417 3719 QAP {2 6 252/ -54 |53 52/-54 |-53 - - 200/202  |201
Karb. 2 6/8  1-65/-68 |-67 -25,9/-27,6 |-26,8 - - 111/114 112
26420 3748 |QzZPp 11 4-15 |-55--691-63 | -24,7--27,5 |-26,3 - - 98 -118 110
QzZp 5 4-8 |-54--64}-59 |-21,3--23,5-22 - - 116 - 128 117
Karb. 2 7/9  |-68/-72 |-70 -27,3/-27,9 1-27,6 - - 120/130 [ 125

26422 3755 |QAP 1 17 -37 - -3,9 - - - 173 -
26423 3756 |QZP 5 5-7 |-56--591-58 | -26,5--28,9 |-27,5 - - 108-113 |111
QZp 4 5-8 {-54--59(-56 ~-19--21,7 |-20,4 - - 100-112 108

QAP 2 10/25 |-27/-35 |- -2,3/-53 |- - - 132/144 |-
26425 3765 {Karb. 3 11-15 {-65--72|-68 | -28,1--30,4 |{-29,3 - - 106 -108 {107
26427 3988 |QZP 11 5-10 |-58--71(-64 | -23,5--26,8 (-25,7 - - 108 -124 |116
Qzp 3 5-8 |-56--59(-58 |-27,5--29,2 |-285 - - 112-115 [113
|Karb. 6 5-30 |-58 - -65[-61 -28--33 13191 76-98 - 107-133 | 118
26428 3989 |QZP 7 4-8 |-56--59|-57 -22.4 - -25,7 |-23,6 - - 113-122 |[118
QZp 5 6-30 |-60--70}-66 -25,4 - -27 {-26,4 - - 114-125 |118
Karb. 5 7-10 |-54 - -60 |-58 -28,4 - -30,5 |-29,6 8,4 - 108 -124 1115

Bohrung B

26379 3251 |Qzp 6 3.7 [-67--70[-68 |-27,3--33,5|-30,9 - - 95-108 |101
QzZp 4 5-10 |-50--55(-53 |-18,3--224 |-20,3 - - 107-114 |[109

QAP 2 6/12 |-25/-26 |- -1,8/-0,1 |- - - 223/309 |-
26396 3583 |Qzp 3 8-12 |-72-75 [-74 |-26,6--278 |-27,3 - - 119-122 |120

98¢



Fortsetzung Tab. C8

E.-Nr. |Teufe A N G Te ¢ Tm ¢ | TmClath. | TmHH Thom b
(m) °C °C °C °C oC '
Bohrung F
28915 1864 JANP 3 8-12 |-44 -44 -13,5--14,3 {-14 - - 110-112 111D
28916 1868 | ANP 26 4-30 |-41--48 [-43 -11--14 (-13 - ~21,8--23,5194-143 106 D
ANPHC |32 4-32 |- - - - - - 67 -98 73
ANPHC (3 5-10 |- - - - - - 37-46 -
ANSHC [46 5-34 {- ~ - - - - 75 - 99 87
28919 2244 | ANP 23 5-46 |-40--49-45 -9,8 --14,8 |-12 1-84 - 113-161 143D
28921 2307 {QZS 18 5-12 }-55--63|-60 -24,1 - -26,4 1-25,3 |- - 126 - 143 135
QAP 2 13 - - -2,4 - - - >150 -
QZP 9 4-10 1-61 - -69 | -64 -21,4--26,5 |-24,1 |- - 98 - 115 104
28925 2500 |ANP 23 4-20 |-52--61)-57 -21,6 - -25,8 |-23,9 |- - 110-182 (133D
KZ 3 8-14 |-58--71|-69 -19,5--21 {-20,2 |- - 143 - 151 [147D
28930 2722 |QZP 9 4-12 |{-12--751-73 <27,5--29 |-28,6 |- - 104-112 107D
QZS 5 3-8 j-58--62)-59 -23--26 [-24,6 |- - 118/125 -
28949 3215 |QZP 16 |5-15 [-55--67(-62 |-13,8--174 [-154 |- 203-37,5 [113- 134 123
QZS 9 5-8 [-58-67 |-63 -188--2141-20 |- - 162-173 (168
QZs 2 5-7 |-58 - -24--243 |-24,1 |- - 150 - 154 |152
ANK 1 20 |74 - 264 |- ; - 189 -
28959 3310 |QZP 5 8-12 |-65--69[-67 | -16--18,5 |-172 I- 37,8/-38 |132-142 |135
QZS 10 4.10 |-56--59]-58 -15,3--18,3 }-16,5 |- - 153 -167 (163D
Bohrung N
27600 2025 |QZS 8 8-14 1-53--61|-57 |-18.5--202 1-193 1- - 160-182 |172
27601 2095 |ANP 16 |4-110 |-56--65[-60 | -21,6--247 |-234 |- ; 110-194 [147D

A - Anordnung, N - Anzahl der gemessenen Einschliisse in einzelnen EinschluBgenerationen, G - Groéfe, Te - Eutekttemperaturen, Tm - Schmelz-
temperaturen, TmHH - Hydrohalitschmelztemperatur, Tmclath, - Clathratschmelztemperatur, Thom - Homogenisierungstemperaturen,

¢ - Mittelwert der Temperaturen fiir einzelnen Einschlu3generationen.
QAP - primiire Einschliisse im Quarzdetritus, QAS - sekundire Einschliisse im Quarzdetritus, QZP - primire Einschliisse im Quarzzement,
QZS - sekundére Einschlizsse im Quarzement, Karb. - Einchliisse in Karbonatzement, ANP - primére wiisserige Eisnchliisse im Anhydrit,
ANHPC - primire Kohlenwasserstoffeinschliisse, ANSHC - sekundére Kohlnewasserstoffinschliisse, Ank - primdrer Einschliisse in Ankerit

L8CT
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E-Nr. Teufe (m) {Stratigraphic |5 13C (PDB){5_180 (SMOW)|s 180 (PDB)

Bohrung A

26414 KA 3711,5 |Rotliegend -3,34 24,06 -6,60
26417 KA 3718,5 |Rotliegend -2,97 25,18 -5,51
26428 DOL 3988,7 |Rotliegend -3,05 26,98 -3,76
26432 FKA 4091,5 |Westfal B -5,83 26,73 -4,01
126433 FKA 4091,7 |Westfal B -11,73 13,91 -16,44
26434 FKA 4092,3 |Westfal B -2,59 20,44 -10,11
26435 FKA 4092,5 |Westfal B -4,07 19,15 -11,36
26437 FKA 4094,3 {Westfal B -4,48 23,62 -7,02
26450 FKA 41152 |Westfal B -5,49 19,41 -11,11
26456 FKA 4120,1 |Westfal B -6,58 13,96 -16,39
Bohrung B

26384 ANK 3515,5 |Westfal B 2,41 22,67 -7,94
26385 ANK 3515,9 |Westfal B -3,58 22,51 -8,10
26389 ANK 3519 |Westfal B 2,62 24,67 -6,00
26396 ANK 3583 [Westfal B 0,70 24,99 -5,69
26410 ANK 3794 |Westfal B 0,60 22,83 7,79
Bohrung F

28919 DOL 2244  {Zechstein 1 -6,38 20,75 -9,81
28925 MI 2500 (Westfal D -4,87 27,11 -3,64
28925 KK 2500 |[Westfal D -6,94 18,60 -11,89
28927 MI 2480 [Westfal D -5,68 20,96 -9,60
28933 MI 2723 |WestfalD 2,76 21,07 9,50
28936 ANK 2760 |Westfal D -9,52 18,24 -12,24
28941 ANK 2944 |Westfal D -8,07 18,52 -11,97
28945 ANK 3083 |[Westfal C -6,09 19,23 -11,28
28952 ANK 3252 |Westfal C -5,60 19,51 -11,01
RBohrung N

26700 ANK 2025 |Westfal D -5,55 20,27 -10,27
26737 ANK 3280 |[Westfal C -1,82 18,76 -11,74

Tab.C9: Sauerstoff- und Kohlenstoffisotopendaten der Karbonatzemente in Sandsteinen
des Rotliegenden und Oberkarbon. Die Umrechnung der PDB-Werte in SMOW

fiir die Sauerstoffisotopen erfolgte nach der Formel :
5 180 (SMOW) =1,03086'5 18 OPDB)+ 30,86

ANK - Ankerit
DOL - Dolomit
KA - Kalzt
FKA - Fe-Kalzit

KK - Klafikalzt
MI - Mischung verschiedener Karbonate
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E-Nr. Teufe (m) |Stratigraphie Kaolin | Chlont | Iiht K
Bohrung A
27546 S 4115 {Westfal B 20 8 72 389
26440 T 4099  [Westfal B 7 12 81 402
26446 T 4110  (Westfal B 34 - 66 325
26457 T 4122  |Westfal B 14 16 70 326
Bohrung B
26380T 3511 Westfal B 15 - 85 339
27544 S 3516 |Westfal B 59 - 41 260
26393 T 3580 [Westfal B 25 - 75 364
26404 T 3786  [Westfal B 10 10 80 346
. 275458 3794 |[Westfal B 40 - 60 325
Bohrung F
28920 S 2303  |Stefan 27 - 73 278
28927 S 2480 {Westfal D 11 5 84 292
28924 T 2499  |[Westfal D 13 6 81 253
28928 T 2555 Westfal D 17 11 72 309
28932 T 2735  |Westfal D 4 16 80 278
28940 S 2942  |Westfal D 20 46 34 338
28941 S 2944 |Westfal D 24 28 48 337
28942 T 2946  |Westfal D 11 13 76 349
28944 T 3050 |Westfal C 5 5 90 348
28945 8 3083 Westfal C 24 24 52 294
28949 S 3215 [Westfal C 8 - 92 237
28953 T 3258  |Westfal C 10 7 83 287
28957 S 3301 Westfal C 21 - 79 246
28959 S 3310 [Westfal C 5 - 95 249
28954 T 3379  |Westfal C 5 - 95 320

Tab.C10: Hlitkristallinititswerte (IK) und prozentuale Anteile der wichtigsten Tonminerale
ermittelt nach der Methode von BISCAYE (1965) in Sandsteinen (S) und
Tonsteinen (T} der Bohrungen A B und F.
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ENr. |[MEDIAN|] Q | F | G [%Gg| HG | BT | %Z | %P | %M
Bohrung A
26413 R 117 |65 19 ] 16 | 62 ] 0 0 ]2 ]| 17 ] 0
26420 R 303 |52 7|41 164} 0 0o ]15]|21] o
26423 R 316 |56 12 | 32167} 01 01]18{ 157 0
26427 R 528 |58 2 1406} 0| 016210} 0
26428 R 612 |51 1 {48 | 771 0| o |16] 7 0
26432 B 80 I8 4 g8 | 35] 0 0 | 53| 2110
26433 B 80 o1 21 714 | 1 0 | 45 ] o 8
26438 B 90 o4 i 1 s 145 ] a1 o f3¢4] 1|16
Bohrung B )
26379 R 258 |64 14 | 22 ] 63 ] O 0] 231 14 0
26384 B 105 |65 1 | 34 ] 33§ 2 0o | 58| 2 5
126389 B 220 |76 2 215} 0 o | 2] 1 4
26392 B 110 |89 1 10|41 3 0 {36 o | 17
26396 B 341 |75 1 {24541 2| 013811 5
26410 B 80 i85 1 | 141356 ] 2 0 | 38 { 0 4
Bohrung F _
28920 S 316 |46 9 | 45 [ 56 | 1 2 1321 2 7
28921 S 4000* |39 5 | 56| s59] 1 o | 38} 1 1
28922 S 177 |53 10l 371 s581) a4 0 |29 1 8
28927 D 323 {53 4 [ 43161 0] 03] 2 3
28934 D 239 |46 10| 449 2| 3|32} 212
28936 D 282 48 12 ] 40 | 63 | 1 0 | 31| 2 3
28938 D 441 |53 9 | 38|67 0] 0] 26| 4 3
28940 D 3000% |37 g8 | 5575 1 0| 19] 4 1
28945 C 255 |69 5 | 26| 58] 1 0 | 35| 1 5
28949 C 1500 [49 3 |48 166§ 1 0 {31 ] 2 0
28952 C 388 |61 1 |38 6|1 0|37 o 0
28959 C 1100 |44 1 {567 1 0 | 21| 3 0
Bohnmg N
2505 C 480 f64 0o |36 | 70] 0] 0 |27 1 2
3207 C 480 |63 0 | 371611 0 | 351 1 1
3212C 420 |67 0 | 33]6 | 3 o | 281 5- 1
3228 C 540 |60 6 [ 39} 631} 1 1 {331} 2 0
3422 C 440 |58 0 | 42 {511 0 {371 2 1

Tab.C11: Modalanalysen ausgewihlter Sandsteine

R - Rothiegend

S - Stefan

D - Westfal D
C - Westfal C
B - Westfal B

Q.F und G-Anteile sind auf 100% normiert.
deren Anteil am Gesamtgestein ist in %Gg angegeben.

Q - monomineralischer Quarz

F - Feldspite (Plagt+Kalifeld.)
G - Gesteinsbruchsticke
HG - Hellglimmer

DG - Dunkelglimmer

Z - Zementanteil
P - Porenraum

M -Matrix

* - maximaler Durchmesser
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Ges. - Anteil der Zemente am

Gesamtgestein.

E-Nr. Q [Kaol{ IIl. {Chl.{ KZ |F-Dol|F-Dol/Ank.] Sid. [Anh.| Py. | SM| Ap. |Ges.

Bohrung A
[P6413R | 5] 2 1]012] 4 0 C 1 8 |sp isp|sp| 22
26420 R 211101016 5 1 O| 3 |sp|sp)|spy| 18
26423 R 9181101 1 0 0j{0{0;{0G} 0120
26427 R 713121010 4 1 o] 0| O |sp|sp| 17
26428 R 3161110111 5 1 0j0j0]0] 0] 17
26432 B 11 2([8106136] 5 0 1 {O0)ysplsp} O] 33
26433 B 0] 1{8]0]31] 4 0 11 0|sp] O] O] 45
26438 B_ 1 0 1 10 |10 0 [ 121 2 0 0| 0ilspl O] O | 34
Bohrung B
[P637OR |11]10[ 110101 1 0 0]0]10]0] 0123
26384 B 11310070} O 29 510 |sp|sp| sp| 58
26389 B 8112 3;01] 0] sp 17 210 ({splsp|sp| 42
26392 B 71101 57070% O 12 210]1spj 0§ 0] 36
26396 B 3101200} © 10 3 O0splsp| O] 38
26410B- 1 2101 7] 0t 03 O 15 41 0jspi 11 0 i 38
Bohnm%F

28920 S 1115411 130% 2 7 0] 1}jsp] G O} 28
28921 S 2] 8 ispisp; O} 2 15 0 |11}spj O] O} 38
28922 8 3|]11{0]spl O] 3 10 1{0|lspl 11} 01} 28
280270 110 4 /31 01} 8 1 4 11 01spl 1} 031
28934 D 31611111 0 4 0| 0{sp|l 1 |sp] 16
28936D |10y 7 [0}3)|2¢1 0 7 0] O|spisp|sp| 29
28938 D 291810)2)1 0 6 0] 0)spsp] 0] 26
28940 D 51 81tisp{l1}0 0 6 0l 0)spisp} O] 20
28945 C 6l 5{7{3]0] ¢© 8 2|1 0lsplsplspl| 31
28949 C 713 {1l}sp| O] O 4 510!sp| 1 ]|sp]| 30
28952 C 11 6 {12} 2 | O 0 5 1 O |spisp| O | 37
28959 C 61 5{1410104§ O 2 4 10 | splspijsp| 3l
Bohrung N

2505 C 211 0 {0y 230 0 4 0rtojo]0)] 027
3207C 1310710301 0 10 5{0101}0)] 0] 35
3212C 141 6| 8]010}) O 2 4 1 0ispl O1sp| 28
3228 C 3] 0517001 0 1 4]0 010} 0|33
3422 C 20101410} 0} O 1 5701110 0 31
Tab.C12: Anteil der einzelnene Zementgenerationen laut Modalanalyse ausgewdhlter Sand-

steing )
Qz - Quarzzement

R - Rotliegend Kaol. - Kaolimt/Dickit

S . Stefan m. -Dit

D - WestfalD Chl. - Chlont

C - Westfal C KZ -Kalzt

B - Westfal B F-Dol. - eisenreicher Dolomit

F-Dol/Ank. - esienreiche Dolomite bis Ankerite 1.¢.S.
Sid. - Siderit

Anh. - Anhydnt

Py -Pyrit

SM - Schwerminerale

Ap - Apatit




Lith.-Nr. | Dichte |PHIini [Kompress. (C) Wirmeleitfahigkeit |Wirmekapazitit  |Poro-Perm. Lithologie
max. min. 20°C | 100°C | 20°C | 100°C 5% 75%
kgm-3 % m2kP-1 W/mK  V/cal*kg

0 1160 0 2 1 0,60 0,68 0,999 { 1,008 | 1,00 1,00 [Wasser

1 2680 65 60000 10 1,98 | 1,91 0,213 | 0,258 ~5,50 1,00 |100T

2 2655 62 45000 10 1,50 1,43 0,212 | 0,258 -5,50 -1,00 {70T30M

3 2674 57 9000 10 2,32 2,12 0,205 | 0,248 | -4,50 0,00 |70T308

4 2688 52 5000 10 2,22 2,09 0,208 | 0,248 | -2,50 8,50 ([70T30K

5 2669 52 2800 10 2,65 2,38 0,197 | 0,236 | -4,00 3,00 [S0S50T

6 2657 53 3200 10 2,52 2,42 0,199 | 0,242 | -3,50 -0,50 |50S48T2KO
7 2630 51 5000 10 2,59 2,28 0,192 0,228 -3,50 -0,50 [60S35T5KO
8 2640 60 10000 10 2,19 2,00 0,204 | 0,245 | -5,00 -1,00 ]25S70T5KO
9 2615 54 8000 10 2,41 2,17 0,198 | 0,235 -3,50 -0,50 }45850T5K0
10 2683 52 6000 10 2,35 2,19 0,199 0,236 -4,65 4,00 ]70SI30K

11 2666 48 1400 10 2,78 2,37 0,191 0,226 -4,00 0,00 |70S30T

12 2710 42 300 25 2,83 2,56 0,195 | 0,223 | -4,00 13,00 |100K

13 2707 46 500 20 2,63 2,41 0,201 { 0,235 -4,50 6,00 |[70K30ME
14 2700 50 700 25 2,51 2,31 0,203 | 0,237 | -4,50 9,00 {70K30T

15 2696 46 420 25 2,37 2,13 0,195 | 0,225 -4,00 13,00 |70K300M
16 2625 21 200 20 4,69 3,95 0,193 | 0,213 | -13,00 | -12,00 |50K50E

17 2160 6 4 1 5,69 4,76 0,206 | 0,212 | -16,00 | ~16,00 §100SZ

18 2850 6 4 1 4,81 3,97 0,174 0,189 -16,00 | -16,00 |100A

19 2540 10 10 1 4,69 3,91 0,194 | 0,211 | -16,00 | -16,00 |100E
20 2585 20 100 10 3,87 3,311 0201 | 0,221 | -13.00 | -12,00 |70E30T

Tab.C13: Gesteinsphysikalische Parameter der verwendeten Lithologien,

T - Tonstein
SI - Siltstein
S - Sandstein
K - Karbonat
KO - Kohle

A - Anhzdrit Die Kompressibilitatswerte kénnen nur mit dem IES-eigenen Rechen-
SZ - Salz algorithmus umgerechnet werden,

ME - Mergel

E - Evaporite

OM - organisches Material

6T
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Anhang D

Definitionen und Abkiirzungen
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Liste der im Text verwendeten Abkiirzungen

AKW Aromatische Kohlenwasserstoffe

CPI Carbon Preference Index

DBT Dibenzothiophen

DN Dimethylnaphthalin

DNR Dimethylnaphthalin-Verhéltnis

DMP Dimethylphenanthren

DPR Dimethylphenanthren-Verhéltnis

EDX Energiedispersive Réntgenanalyse

EN Ethylnaphthalin

FID Flammenionisationsdetektor

FPD Flammenphotometrischer Detektor

GC Gaschromatographie

GC/MS Gaschromatographie/Massenspektrometrie
GKW Gesittigte Kohlenwasserstoffe

HI Wasserstoffindex

KW Kohlenwasserstoffe

L Liquid

Ma Millionen Jahre

MDBT Methyldibenzothiophen

MDR Methyldibenzothiophen-Verhiltnis

ML Mixed-Layer (Wechsellagerungsminerale)
MN Methyinaphthalin

MNR Methylnaphthalin-Verhiltnis

MP Methylphenanthren

MPI Methylphenanthren-Index

MPLC Mitteldruckfliissigkeitschromatographie
MPR Methylphenanthren-Verhiitnis

Mybp Millionen Jahre ver heute

NSO Heteroverbindungen

m/z Masse/Ladung-Verhiltnis

Ol Sauerstoffindex

OM Organisches Material

P Phenanthren

PI Produktionsindex

PDB Belemnitella Americana der Pedee- Formation

C-Isotopenstandard
REM Rasterelektronenmikroskop




R %

Rc%
SM
SMOW

TOC

Ts
Tm
TTI

206

Mittleres Reflexionsvermégen des Vitrinits im
ordentlichen Strahl

Kalkulierte Vitrinitreflexion

Schwerminerale

Standard Mean Ocean Water

H- und O-Isotopenstandard

Solid

Eutektische Schmelztemperatur
Homogenisierungstemperatur
Schmelztemperatur (letztes Schmelzen)
Temperatur der maximalen Kohlenwasserstoffgenese der
Rock-Eval-Pyrolyse

Trimethylnaphthalin
Trimethylnaphthalin-Verhiltnis 2

Total Organic Carbon, organischer Kohlenstoff
Transformation Ratio
18c(H)-Trisnorneochopan
17a(H)-Trisnorhopan
Time-Temperature-Index

Mittelwert

Vapor




297

Peakidentifizierung der Hopane (m/z 191)

Peak Zusammensetzung

A Ca7Hys
B Ca7Has
C Ca9Hsp
D C29Hs0
E C30Hs2
F C30Hs2
G C31Hs4
H C31Hs4
i C31Hs4
| C32Hse
2 C32Hse
Kj C32Hss
K» C32Hse
L C33Hsg
L C33Hsg
M Cs3Hsg
M C33Hsg
Ni C34Hgo
Nz C34Hgo
01 C34Hsg
02 C34Hso
P CssHg2
Pz C35Hs2
Q1 C3sHe2

Q2 C3sHg2

Verbindungsname

18a(H)-Trisnorneohopan
17a(H)-Trisnorhopan
17a(H)-Norhopan
Normoretan

170(H)-Hopan

Moretan

17a(H)-Homohopan (2285)
17c(H)-Homohopan (22R)
Homomoretan
17a(H)-Bishomohopan (228)
17a(H)-Bishomohopan (22R)
Bishomomoretan (228)
Bishomomoretan (22R)
170(H)-Trishomohopan (228)
170(H)-Trishomohopan (22R)
Trishomomoretan (22S)
Trishomomoretan (22R)

17a(H)-Tetrakishomohopan (22S)
170(H)-Tetrakishomohopan (22ZR)

Tetrakishomomoretan (228)
Tetrakishomomoretan (22R)

170 (H)-Pentakishomohopan (228)

17a{H}-Pentakishomohopan (22R}

Pentakishomomoretan (225)
Pentakishomomoretan (22R)
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Peakidentifizierung der Sterane (m/z 217)

Peak Zusammensetzung

C27H48
C27H48
C27H48
C27H48
CagHs0
C28Hs50
C28H50
C27H48
h C20H52

C27H48
i C27H48
C28H50
C27H48
CaoHs2
C29Hs52
C28H50
C20H52
C28H50
C28Hs50
C2oHs2
C20Hs52
C29H52
CaoH52
C29H52

Q - o o o

a a o wh—u

AL R B~ I = I

Verbindungsname

13B(H), 1 7a(H)-diacholestan (20S)
138(H),17a(H)-diacholestan (20R)

13a(H), 17B8(H)-diacholestan (20S)
13a(H),17B8(H)-diacholestan (20R)
24-methyl-138(H), 1 7a(H)-diacholestan(20S)
24-methyi-138(H), 1 7a(H)-diacholestan(20R)
24-methyl-13a(H),178(H)-diacholestan(208)
+ 140(H), 17a(H)-cholestan (20S)
24-ethyl-13B8(H)17a(H)-diacholestan (20S)
+ 148(H),178(H)-cholestan (20R)
14B(H),178(H)-cholestan (20S)

+ 24-methyl-13a(H),178(H) diacholes-tan(20R)
14-a(H), 1 7a(H)-cholestan (20R)
24-ethyl-13B8(H),17a.(H)-diacholestan (20R)
24-ethyl-130(H),17B(H)-diacholestan (20S)
24-methyl-14a(H), 1 7a(H)-cholestan (20S)
24-ethyl-13a(H),17B8(H)-diacholestan (20R)
+ 24-methyl-14B(H), 1 78(H)-cholestan (20R)
24-methyl-148(H), 178(H)-cholestan (208)
24-methyl-140(FD), 1 7a(F)-cholestan (20R)
24-ethyl-140(H), 1 7a(H)-cholestan (20S)
24-ethyi-145(H), 1 7B(H)-cholestan (Z0R)
24-ethyl-14B(H),178(H)-cholestan {20S)
24-ethyl-14¢(H), 1 7a(H)-cholestan (20R)
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DEFINITIONEN DER VERWENDETEN ORGANISCH-GEQCHEMISCHEN PARAMETER

Aliphatische Kohlenwasserstoffe:

CPII = [2*(1-Cys5+ n-Cop)(n-Coqt2*n-Cos+n-C28)]
CPI2 = [2*n-C27/(n-C26+n-C28)]
CPI3 = [2*(n-C27+1-C29)/(n-C26+2*n-C28+n-C30)]
CPl4 = [2*n-C29/(n-C28+n-C30)]

[2*(n-C25+n-C27+n-C29+n-C31)

CPI5 =
[0-C24+(2*(n-C26+n-C28+0-C30))+n-C32]

ISO1 = Pristan/n-C17H36

S02 = Phytan/n-C18H38

1SO3 = Pristan/Phytan

LHCPI = [0-C17H36+n-C18H38+n-C19H40}/[n-C27TH56+n-C28H58+
n-C29H60]

Aromatische Kohlenwasserstoffe:
a) Methylnaphthalin-Verhiltnis (MNR)
[2-MN/1-MN]

0,17 x MNR + 0,82 (Radke et al. 1984)
(giiltig fiir Kohlen unterschiedlicher Herkunit ab 0,8 %Ro)

I

MNR
%Rc(MNR)

b) Dimethylnaphthalin-Verhiltnis (DNR 1)

[(2,6-DMN+2,7-DMN)/1,5-DMN)]
0,046 x DNR + 0,89 (Radke et al. 1984)
(giiliig fiir Kohlen unterschiedlicher Herkuntt ab 0,8 %Ro)

DNR 1
%Rc(DNR 1)

¢) Trimethylnaphthalin-Verhaltnis (TNR 2)

TNR 2 = [(1,3,7-TMN+2,3,6-TMN)/(1,4,6-TMN+1,3,6-TMN)]
d) Methylphenathren-Verhiltnis (MPR)

MPR = [2-MP/1-MP]

%Rc(MPR) = 0,99 xlogl0 MPR + 0,94 (Radke et al. 1984)
(gultig fiir Kohlen unterschiedlicher Herkunft ab 0,4%Ro0)
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) Methylphenanthren-Index 1 (MPI1)

MPI1
%Rc(MPI1)

%Rc(MPI1)
%Rc(MPI1)

%Re(MPI1)

[(1,5 x (2-MP+3-MP))/(P+9-MP+1-MP)]
0,6 x MPI1 + 0,4 (fiir %Ro < 1,35)
Radke & Weite (1981)

-0,6 x MPI1 + 2,3 (fiir %Ro > 1,35%)
Radke & Welte(1981)

0,7 x MPI1 + 0,22 (fir %Ro < 1,7)
Boreham et al. (1988)

-0,55 x MPI1 + 3,0 (fiir Y%Ro > 1,7)
Boreham et al. (1988)

f) Dimethylphenanthren-Verhaltnis (DPR)

DPR

%Rc(DPR)

]

[(2,6-DMP+2,7-DMP+3,5-DMP)/(1,3-DMP+1,6-DMP+
2,5-DMP+2,9-DMP+2, 10-DMP+3,9-DMP+3, 10-DMP)]
1,17 x log10DPR + 1,41 (RADKE et al. 1984)

g) Methyldibenzothiophen-Verhiltnis (MDR)

MDR
%Rc(MDR)

Biomarker-Verhiltnisse:

m/z 191:
228/[228+22R]

Ts/[Ts+Tm]

Hopan/Moretan

m/z 217/218:

20S8/[205+20R]

[4-MDBT/1-MDBT]
0,073 x MDR + 0,51 (RADKE 1988)

228/[228+22R] der C32,17a.(H),21B8(H)-Hopane
(JL/[I1412])
18a{H)-Trisnornechopan/[18a(H)-Trisnornechopan
+170(H)-Trisnorhopan

(A/[A+B])

C30-17a(H)-Hopan/[C30-17a(H)-Hopan+Moretan]

(E/[E+F])

20S/[208+20R] der €29, 50(H), 140/(H), 1 To(H)-Sterane
q/lqtt])




BB8/[BB+oral]

m/z 231/253;
TA/[TA+MA]
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[2*(14B(H), 178(H),20R+20S1/{[2*(14B(H),
17B(H), 20R+20S+140(H), 1 7a(FD), 20R+208S)
der C29-Sterane

[R*(rH)N2* (rts))H(q )]

C28-ABC-Ring, triaromatische Stercide (20R)/C28-ABC-
Ring triaromatische ~ Steroide  (20R)+C29-5c(H),SB(H)-
C-Ring, monoaromatische Steroide [(ct+e)/(c+e+J+K+L+M)]
(MOLDOWAN & FAGO 1936).
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TAFEL 1A:

TAFEL 1B:

TAFEL 1C:

TAFEL 1D:

304

Rotliegend-Sandsteinprobe E 26423 - Bohrung A, KL-
Aufnahme

Kalzit (K1) fiillt Porenraum vollig und umschliet Fe-
Dolomitkristalle (Dol), die teilweise wiederum eine frithe
Kalzitgeneration (K2) iiberwachsen,

Lange Bildkante 1,06 mm

Rotliegend-Sandsteinprobe E 26423 - Bohrung A, REM-
Aufnahme Gesteinsbruchstiick.

Rhomboedrischer Fe-Dolomitkristall (Dol) verdringt oder
uberwichst Ilit (T).

Rotliegend-Sandsteinprobe E 26423 - Bohrung A, Durch-
licht-Aufnahme Diinnschliff

Rhomboedrischer Fe-Dolomit (Dol) umschlieft detritischen
Quarz (DQ) und wird selbst von Ankerit (Ank) iiberwachsen.
(P - Porenraum) Im Fe-Dolomit sind primére Fliissigkeits-
einschliisse zu beobachten, die unregelmiBige Formen auf-
weisen. Einzelne dunkle Partikel sind méglicherweise auf OM
zuriickzufiihren. Der Ankerit ist vollig einschluBBleer MaBstab
50 um,

Rotliegend-Sandsteinprobe E 26423 - Bohrung A, REM-
Aufnahme Gesteinsbruchstiick.

1liit () verfiillt sekunddren Porenraum. Prismatischer Quarz-
zement (Q) dberwichst Illit oder ist mit Illit verwachsen

(syngenetisch ?)
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TAFEL 2A:

TAFEL 2B:

TAFEL 2C-

TAFEL 2D:

306

Westfal-C-Sandsteinprobe E 28949 - Bohrung F, KL-
Aufnahme

Unterschiedlich lumineszierende detritische Quarze (DQ)
indizieren eine unterschiedliche Herkunft des Detritus. Quarz-
zement 1 {Q1 - rotbraun) bildet angeloste Anwachsséume aus
oder verheitt Mikrobriiche. Quarzzement 2 (Q2 -olivblau-
olivgriin) ist nach Q1 gewachsen und fiillt Restporenrdume
teilweise ganz aus und ist in verheilten Mikrofrakturen zu
finden (Pfeil). Siderit (S) wird von Q2 iiberwachsen Dickit
(D -hellblau), ist nach Q2 gewachsen und verfiillt die letzten
Porenrdume.

Lange Bildkante ca. 1 mm.

Westfal D-Sandsteinprobe E 28936 - Bohrung F, KL-
Aufnahme

Hellgelber, fleckig lumineszierender Kalzitzement 1 (K1) fiillt
Porenraum aus und iiberwéchst Quarzzement 1 (Q1). Gleich-
mifig gelber Kalzitzement 2 (K2) ist spéter als der olivgriin
lumineszierende Quarzzement 2 (Q2) gewachsen. K 2
entspricht dem Kluftzement in TAFEL 2D.

Lange Bildkante ca. 2 mm.

Westfal-D-Sandsteinprobe E 28936 - Bohrung F, Kl-Auf-
nahme

Gelber, fleckig lumineszierender Kalzitzement 1 (K1) und
gleichmaBig gelb lumineszierender Kalzitzement 2 (K2) fiillen
sekundiren Porenraum aus und iiberwachsen Quarzan-
wachssdume (Q1).

Westfal D-Sandsteinprobe E 28925- Bohrung F, Ki-Aui-
nahme

Orange-gelb lumineszierender Kalzitzement (K2) in einer
Kluft impragniert Nebengestein vollig. Reliktisch sind hellgelb
lumineszierende Flecken eines fritheren Kalzitzementes zu
erkennen. Reliktischer Anhydrit (AN), der dunkeiblau bis
schwarz luminesziert, wird von Kalzit verdringt.

Lange Bildkante ca. Imm.
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TAFEL 3A:

TAFEL 3B:

TAFEL 3C;

TAFEL 3D:

308

Zechsteinanhydrit-Kluftprobe E 28919 - Bohrung F,
Durchlicht-Aufnahme, Dickschliff.

Primgrer, wasseriger Flissigkeitseinschlul (ca. 40 pm)
zeichnet die Kristallstruktur des Anhydritkristalls nach. Auf-
fillig ist die unregelméBige Form des Einschlusses 1 - liquid,
v - vapor, s - solid.

Lange Bildkante ca. 160 um

Westfal C-Sandsteinprobe E 28949 - Bohrung F, Durch-
lichtaufnahme, Diinnschliff

Quarzzement 1 (Q1), wichst auf detritischem Quarzkorn
(DQ) auf, dessen Phasengrenze mit einer gestrichelten Linie
kenntlich gemacht ist. Quarzzement 1 (Q1) und Quarzzement
2 (Q2) werden durch einen Schmutzsaum voneinander
getrennt, der aus Flissigkeitseinschliissen und wahrscheinlich
OM besteht. Siderit (S) wird von Q1 iiberwachsen. Q1
entspricht dem rotbraun lumineszierenden Zement in TAFEL
2A, Q2 dem olivgriin bis blau lumineszierenden Zement.
Grofle, langlich- ovale, primére Flissigkeitseinschliisse (FP)
sind in Q1 und Q2 zu beobachten. Sekundire EinschiuB3-
bahnen (Dreiecke) durchziehen gleichzeitig detritisches Korn
(DQ), Q 1 und Q2 und sind demnach nach der Bildung von Q
2 entstanden.

Lange Bildkante ca. 240 pm.

Zechsteinanhydrnit-Kluftprobe E 28916 - Bohrung F,
Fluoreszenzaufhahme.

Gelblich-griinlich fluoreszierende primére Kohlenwasser-
stoffeinschlisse, die die Kristallstruktur des Anhydrits nach-
zeichnen. Die Gasbiasen erscheinen ais kicine schwarze
Punkte.

Lange Bildkante ca. 150 pm.

Zechsteinanhydrit-Kluftprobe E 28916 - Bohrung F,
Fluoreszenzaufhahme.

Sekundire EinschluBbahn, die einen Mikrori3 nachzeichnet,
ist mit weiB bis hell griinlich-blaulich fluoreszierenden
Kohlenwasserstoffeinschliissen dekoriert.

Lange Bildkante ca. 150 pym.
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