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1. Advisory Board and Directorship

1.1 Advisory Board

The Beirat fir Geowissenschaftliche Hochdruckforschung der Bayerischen Akademie der
Wissenschaften advises on the organisation and scientific activities of the institute. Members

of this board are:

Prof. Dr. Gerhard BREY

Prof. Dr. Ulrich CHRISTENSEN

Prof. Dr. Rudolf GROSS
(Vice Chairman)

Prof. Dr. Rudiger KNIEP

Prof. Dr. Herbert PALME

Prof. Dr. Markus RIEDERER
(Chairman)

Prof. Dr. Ekhard SALJE, FRS, FRSA

Prof. Dr. Heinrich SOFFEL
until 10.11.2017

Prof. Dr. Christine THOMAS
from 10.11.2017

Institut fir Geowissenschaften der Johann
Wolfgang Goethe-Universitét, Frankfurt am Main

Max-Planck-Institut fur Sonnensystemforschung,
Katlenburg-Lindau

Walther-MeiRner-Institut  flr
forschung (WMI), Garching

Tieftemperatur-

Emeritus, Max-Planck-Institut fir Chemische

Physik fester Stoffe, Dresden

Emeritus, Institut fir Mineralogie und Geochemie
der Universitit zu Koln -  Senckenberg
Forschungsinstitut und Naturmuseum Frankfurt/M.

Julius-von-Sachs-Institut fir Biowissenschaften,

Wirzburg

Department of Earth Sciences,
Cambridge

University of

Emeritus, Institut fir Allgemeine und Angewandte
Geophysik der Universitat Miinchen

Institut  fur  Geophysik der  Westfélischen

Wilhelms-Universitat Minster

The Advisory Board held a meeting in Bayreuth (05.05.2017).

1.2 Leadership

Prof. Dr. Dan FROST (Director)
Prof. Dr. Tomoo KATSURA (Deputy Director)
Prof. Dr. Hans KEPPLER
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2. Staff, Funding and Facilities
2.1 Staff

At the end of 2017 the following staff positions existed in the Institute:

Scientific staff: 13
Technical staff: 13
Administrative staff: 2
Administrative officer: 1

During 2017, 47 scientific positions (450 months) were funded by grants raised externally by
staff members of the institute. In addition 4 long-term scientific positions (37.5 months) were
funded by the resources of the BGI Visiting Scientists' Programme (see Sect. 8) which also
supported short-term visits for discussing future projects or presenting research results (see
Sect. 5). 12 student assistants (98.5 months) were funded by externally raised grants. 8
scientists (77 months) were supported by personal grants (stipends).

2.2 Funding

In 2017, the following financial resources were available from the Free State of Bavaria:

Visiting Scientists' Programme: 251.000 €
Consumables: 458.000 €
Investment funding: 60.000 €

The total amount of national/international external funding ("Drittmittel) used for ongoing
research projects in 2017 was 3.385.000 € (Positions: 2.185.000 €; equipment, consumables
and travel grants: 1.200.000 €).

positions equipment, consum- total
ables, travel grants

AvH 95.000 € 40.000 € 135.000 €
BMBF 144.000 € 221.000 € 365.000 €
DFG 1.669.000 € 895.000 € 2.564.000 €
EU 241.000 € 38.000 € 279.000 €
Others 36.000 € 6.000 € 42.000 €

3.385.000 €

(AvH = Alexander von Humboldt Foundation; BMBF = Federal Ministry of Education and Research;
DFG = German Science Foundation; EU = European Union; Others: DAAD, Chinese Science
Council, Japanese Society for the Promotion of Science, German-Israeli Foundation for Scientific
Research and Development)
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In the following list only the BGI components of the funding is listed in cases where joint
projects involved other research institutions. Principal investigators and the duration of the
grants are listed in brackets. Total project funding refers to the funding over the entire
duration of this project.

Funding Project, Funding Total Project
institution Funding
BAdW | Bavarian Academy of Sciences research project
(H. Marquardt) 36.000 €
BMBF | 05K16WCA (H. Keppler — 7/16-6/19)
"Aufbau einer Hochdruckpresse vom Multi-Anvil-Typ an der
Forschungs-Neutronenguelle FRM 11 in Garching"
Total funding: 410.278 €
BMBF | 05K16WC2 (T. Katsura — 7/16-6/19)
"Erweiterung der Druckbereiche der In-Situ-Rontgen-
beobachtung mit der GroRvolumen-Hochdruckapparatur an
der PETRA-I1I-Extension des Deutschen Elektronen-
Synchrotrons DESY™ Total funding: 543.478 €
DFG |AU 314/5-1 (A. Audétat — 10/14-9/17)
"Development of new oxybarometers for silicic magmas”
Position: E13/2, 36 months 90.900 €
student assistant 5.000 €
Consumables: 35.000 €
Overhead: 26.100 € 157.000 €
DFG BO 2550/7-1 (T. Boffa Ballaran, A. Woodland — 8/13-3/17)
"Crystal chemistry of ferric iron in the deep upper mantle and
transition zone"
Position: student assistant 5.000 €
Consumables and travel funding: 9.500 €
Overhead: 2.900 € 17.400 €
DFG BO 2550/7-2 (T. Boffa Ballaran, A. Woodland — 10/17-9/19)
"Stabilities and properties of Mg, Al and Cr-bearing solid
solutions of newly discovered Fe**-Fe?* oxides at transition
zone conditions: approaching geologically relevant
compositions”
Position: student assistant 7.500 €
Consumables and travel funding: 7.000 €
Overhead: 3.200 € 17.700 €
DFG BO 2550/8-1 (T. Boffa Ballaran — 9/14-7/17)
DFG SPP 1385 'The first 10 Million Years of the Solar
System — a Planetary Materials Approach’
"Der Einfluss von Mantel Rheologie auf die friihe
Differenzierung eisiger Satelliten™
Positions: E 13, 24 months 127.200 €
student assistant 10.000 €
Consumables: 12.285 €
Equipment: 27.216 €
Overhead: 35.300 € 212.001 €
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DFG DU 393/9-1 (L.S. Dubrovinsky — 1/15-12/17)

DFG TP 7 'Chemische Reaktionen zwischen Karbonaten und

pyrolitischem Erdmantel und Entstehung ultratiefer

Diamanten'

"Structures, properties and reactions of carbonates at high

temperatures and pressures"

Position: E 13 (66 %), 36 months 120.600 €

Consumables: 32.250 €

Overhead: 30.600 € 183.450 €
DFG DU 393/10-1 (L.S. Dubrovinsky, C.A. McCammon — 8/15-

7/17)

DFG SPP 1833 'Building a Habitable Earth’

"Leichte Elemente im Kern einer bewohnbaren Erde"

Position: E 13, 36 months 206.700 €

Consumables: 20.250 €

Overhead: 45.400 € 272.350 €
DFG DU 393/13-1 (L.S. Dubrovinsky — 4/17-3/20)

"Mantel formende Materialien von Super Erden bei

Statischen Driicken von tiber 500 GPa und hohen

Temperaturen”

Position: E 13, 36 months 209.400 €

student assistant 8.000 €

Consumables: 27.750 €

Overhead: 53.900 € 299.050 €
DFG FR 1555/10-1 (D.J. Frost — 8/15-7/18)

DFG SPP 1833 'Building a Habitable Earth’

"Die Ermittlung des Mechanismus der friihzeitigen Oxidation

des Erdinneren”

Position: E 13 (75 %), 36 months 143.600 €

Consumables: 22.250 €

Overhead: 33.200 € 199.050 €
DFG FR 1555/11-1 (D.J. Frost — 3/16-2/23)

Gottfried Wilhelm Leibniz-Preis 2016 2.500.000 €
DFG GRK 2156/1 (D.J. Frost, et al. — 4/16-10/20)

Internationales Graduiertenkolleg "Deep Earth Volatile

Cycles" 3.257.358 €
DFG KA 3434/7-1 (T. Katsura — 6/14-12/17)

"Messung der Si-Korngrenzendiffusion von Forsterit in

Abhéangigkeit des Wassergehalts: Bestimmung der Steigerung

der Kriechrate in verschiedenen Regionen des oberen

Erdmantels™

1 position: E 13 75%, 36 months 133.300 €

student assistant 5.000 €
Consumables and travel funding: 20.388 €
Overhead: 31.700 € 190.388 €
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DFG KA 3434/8-1 (T. Katsura — 4/15-3/18)
"Messung von Si-Selbstdiffusionskoeffizienten in Wadsleyit
als Funktion des Wassergehaltes"
1 position: E 13, 36 months 195.300 €
student assistant 5.000 €
Consumables and travel funding: 16.000 €
Overhead: 43.300 € 259.600 €
DFG KA 3434/9-1 (T. Katsura — 9/15-8/18)
"Bestimmung des Drei-Phasen-Stabilitatsfelds des
Postspinell-Ubergangs in (Mg,Fe),SiO4: Erdrterung der
extremen Schérfe der 660-km-Diskontinuitat und deren
Bedeutung fir die chemische Struktur und die Dynamik des
tiefen Erdmantels™
1 position: E 13, 36 months 196.600 €
student assistant 5.000 €
Consumables and travel funding: 45.750 €
Overhead: 49.500 € 296.850 €
DFG KE 501/8-2 (H. Keppler — 2014-2017)
"In-situ observation of the crystallization kinetics and texture
evolution of basalts" Total funding: 174.000 €
DFG |KE 501/11-1 (H. Keppler — 2013-2018)
"Electrical conductivity and dissociation of fluids in crust and
mantle" Total funding: 267.800 €
DFG KE 501/13-1 (H. Keppler — 2016-2018)
"Nitrogen in the deep mantle” Total funding: 214.669 €
DFG KE 501/15-1 (H. Keppler — 2017-2019) "Hochdrucklabore
des Bayerischen Geoinstituts" Total funding: 371.878 €
DFG MA 4534/4-1 (H. Marquardt — 9/15-8/18)
"Deformationsexperimente an (Mg,Fe)O Ferroperiklas bei
hohen Drucken und gleichzeitig hohen Temperaturen™
Positions: E13 2/3, 36 months: 123.000 €
Consumables: 33.850 €
Overhead: 31.400 € 188.250 €
DFG MA 4534/5-1 (H. Marquardt — 6/17-5/20)
"Experimentelle Untersuchung von planetaren Eis-
Verbindungen bei hohen Driicken mittels dynamisch-
betriebener Diemantstempelzellen™
Positions: E13 75 %, 36 months: 145.700 €
Consumables: 27.750 €
Overhead: 38.200 € 211.650 €
DFG MA 6287/3-1 (K. Marquardt, R. Dohmen — 9/15-8/18)
"Elementverteilung in Geomaterial-Korngrenzen unter
Berlicksichtigung ihrer Geometrie™
Positions: E13 2/3, 36 months: 123.000 €
student assistant 2.500 €
Consumables: 26.445 €
Overhead: 30.400 € 182.345 €
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DFG

MA 6287/5-1 (S. Chakraborty, K. Marquardt, T. Fockenberg
—10/16-9/19)

"Experimentelle Kalibrierung von Granat-Pyroxen
Diffusionschronometrie fir Anwendungen in terrestrische
und planetare Proben™

Positions: student assistant 5.000 €

Consumables: 5.000 €

Overhead: 2.200 € 12.200 €
DFG MA 6287/6-1 (K. Marquardt — 11/16-10/19)

"Anderungen der Korngrenzcharakterverteilung in Olivin-

dominierten Gesteinen als Funktion des Chemismus"

Positions: E13 75 %, 36 months: 147.000 €

student assistant 5.000 €

Consumables, global funding: 45.030 €

Overhead: 43.300 € 240.330 €
DFG MC 3/18-1 (C.A. McCammon, L.S. Dubrovinsky, D.J. Frost

- 7113-2/17)

"The effect of pressure, temperature and oxygen fugacity on

the stability of subducted carbonates and implications for the

deep carbon cycle"

Positions: E 13/2, 36 months 88.000 €

student assistant 5.000 €

Equipment, consumables and travel funding: 31.650 €

Overhead: 24.900 € 149.550 €
DFG MC 3/19-2 (C.A. McCammon, S. Gilder — 9/13-9/17)

DFG SPP 1488 (PlanetMag)

"How pressure influences the magnetic properties of

titanomagnetite and iron with implications for magnetic

anomalies and core fields"

Equipment, consumables and travel funding: 6.400 €

Overhead: 1.300 € 7.700 €
DFG MC 3/20-1 (C.A. McCammon — 10/15-9/18)

DFG FOR 2125 (CarboPaT)

"Elastic properties of carbonates at high pressure and high

temperature™

Positions: E13 2/3, 36 months: 123.000 €

Equipment, consumables and travel funding: 32.250 €

Overhead: 30.600 € 185.850 €
DFG MC 3/21-1 (C.A. McCammon — 6/17-5/20)

"Fe Spinlbergang im Erdmantel: Einblicke durch Rontgen-

Raman-Streuung und Rontgenabsorptionsspektroskopie™

Positions: student assistant (Bachelor) 9.482 €

Equipment, consumables and travel funding: 6.000 €

Overhead: 3.400 € 18.882 €
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DFG OV 110/1-3 (S.V. Ovsyannikov — 4/16-2/18)
"Structural and electronic properties of sesquioxides at high
pressures and temperatures: new forms, new insights and new
possible applications”
Positions: E 13, 24 months 136.600 €
Consumables and travel funding: 20.000 €
Overhead: 31.300 € 187.900 €
DFG PE 2334/1-1 (S. Petitgirard — 10/15-9/17)
DFG SPP 1833 'Building a Habitable Earth'
"Dichte und Verbleib von Silikatschmelzen im frihen
Erdmantel”
Positions: E 13, 24 months 136.600 €
Consumables and travel fundings: 20.000 €
Overhead: 31.300 € 187.900 €
DFG RU 1323/10-1 (D.C. Rubie — 01/17-12/19)
DFG SPP 1833 'Building a Habitable Earth’
"Entstehung und Entwicklung des Magmaozeans und
Differentiation von Kern und Mantel wéhrend der Akkretion
der Erde™
Positions: E 13, 36 months 206.700 €
Consumables: 7.250 €
Overhead: 42.800 € 256.750 €
DFG STE 1105/10-1 (G. Steinle-Neumann — 4/14-3/17)
DFG SPP 1488 (PlanetMag)
"Structure and electronic transport properties of metallic
liquids at conditions of planetary cores"
Positions: E 13 2/3, 36 months 125.500 €
student assistant 18.798 €
Consumables: 9.820 €
Overhead: 30.800 € 184.918 €
DFG STE 1105/12-1 (G. Steinle-Neumann, D.J. Frost, N. Tosi —
11/16-10/19)
DFG SPP 1833 'Building a Habitable Earth’
"Kristallisation des irdischen Magmaozeans: Thermo- und
Geodynamik™
Positions: E13 (75%), 36 months 143.600 €
student assistant 5.000 €
Consumables: 8.250 €
Overhead: 31.400 € 188.250 €
DFG STE 1105/13-1 (G. Steinle-Neumann — 8/17-7/20)
DFG through FOR 2440 (Matter Under Planetary Interior
Conditions)
"Thermodynamic properties of silicate solids and liquids and
iron to the TPa range from ab initio calculations”
Positions: E13 (75%), 36 months 145.700 €
student assistant 15.000 €
Consumables: 7.750 €
Overhead: 37.100 € 205.550 €
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DFG Emmy Noether-Programm (H. Marquardt — 2014-2019)
"Structure and Elasticity of GeoMaterials at Extreme
Conditions (GeoMaX)"

Positions: group leader, E14/E15, 60 months: 375.400 €

post doc, E13, 60 months: 317.200 €
2 PhD students, 2/3 E13, 36 months:  264.400 €
student assistant: 11.904 €
Consumables, travel funding: 222.550 €
Investments: 127.714 €
Overhead: 184.400 € 1.503.568 €

EU European Research Council (ERC) Advanced Grant No.
290568 (D.C. Rubie — 5/12-4/17)

"Accretion and Early Differentiation of the Earth and
Terrestrial Planets” ("ACCRETE")

Positions, consumables and travel funding: 1.826.200 €

2.3 Laboratory and office facilities

The institute occupies an area of

ca. 1350 m? laboratory space

ca. 480 m? infrastructural areas (machine shops, computer facilities, seminar
room, library)

ca. 460 m? office space

in a building which was completed in 1994,

2.4 Experimental and analytical equipment

The following major equipment is available at the Bayerisches Geoinstitut:
I. High-pressure apparatus
15 MN/1500 tonne Kawai-type multianvil high-pressure apparatus (40 GPa, 2000 K)
6 x 8 MN/6x800 tonne independently acting-anvil press (25 GPa, 3000 K)
50 MN/5000 tonne multianvil press (25 GPa, 3000 K)
12 MN/1200 tonne multianvil press (25 GPa, 3000 K)
10 MN/1000 tonne multianvil press (25 GPa, 3000 K)
5 MN/500 tonne multianvil press (20 GPa, 3000 K)
5 MN/500 tonne press with a deformation DIA apparatus
4 piston-cylinder presses (4 GPa, 2100 K)
Cold-seal vessels (700 MPa, 1100 K, H20), TZM vessels (300 MPa, 1400 K, gas), rapid-
quench device
Internally-heated autoclave (1 GPa, 1600 K)
High-pressure gas loading apparatus for DAC
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I1. Structural and chemical analysis

1 X-ray powder micro-diffractometer

1 X-ray powder diffractometer with furnace and cryostat

2 automated single-crystal X-ray diffractometers

High-brilliance X-ray system

Single crystal X-ray diffraction with super-bright source

1 Mossbauer spectrometer (1.5 - 1300 K)

3 Mossbauer microspectrometers

2 FTIR spectrometers with IR microscope

FEG transmission electron microscope (TEM), 200 kV analytical, with EDS and PEELS

FEG scanning TEM, 80-200 kV analytical, with 4-SDDs EDS and post-column energy
filter (EFTEM/EELS)

FEG scanning electron microscope (SEM) with BSE detector, EDS, EBSD and CL

Dual beam device, focused ion beam (FIB) and FEG SEM. In situ easy-lift manipulator,
STEM and EDS detector, and beam deceleration option

3 Micro-Raman spectrometers with ultraviolet and visible lasers

Tandem-multipass Fabry-Perot interferometer for Brillouin scattering spectroscopy

JEOL JXA-8200 electron microprobe; fully-automated with 14 crystals, 5 spectrometer
configuration, EDX, capability for light elements

193 nm Excimer Laser-Ablation ICP-MS

Water content determination by Karl-Fischer titration

GC/MS-MS for organic analyses

Confocal 3D surface measurement system

I11. In situ determination of properties
Diamond anvil cells for powder and single crystal X-ray diffraction, Mdéssbauer, IR,
Raman, optical spectroscopy, electrical resistivity measurements up to at least 100 GPa
Facility for in situ hydrothermal studies in DAC
Externally heated DACs for in situ studies at pressures to 100 GPa and 1200 K
1-atm furnaces to 1950 K, gas mixing to 1600 K, zirconia fO2 probes
1-atm high-temperature creep apparatus
Gigahertz ultrasonic interferometer with interface to resistance-heated diamond-anvil cells
Freezing-heating stage for fluid inclusion studies
Impedance/gain-phase analyser for electrical conductivity studies
Apparatus for in situ measurements of thermal diffusivity at high P and T
Laser-heating facility for DAC
Portable laser heating system for DAC

The Geoinstitut is provided with well equipped machine shops, an electronic workshop and
sample preparation laboratories. It has also access to the university computer centre.
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3. Forschungsprojekte
3.1 Struktur und Dynamik der Erde und Planeten

Die terrestrischen Planeten im Sonnensystem entstanden Uber einen Zeitraum von etwa 100
Millionen Jahren. Moderne astrophysikalische Modelle deuten darauf hin, dass Planetesimale,
die ersten Bausteine der Planeten, wenige Dutzend bis hundert Kilometer grof3e Korper waren.
In der friihen Phase kollidierten diese Planetesimale untereinander und in spateren Stadien der
Akkretion kam es zu ZusammenstoRen von mehrere tausend Kilometer messenden planetaren
Embryos mit den verbleibenden Planetesimalen und untereinander. Die Freisetzung
kinetischer Energie und der Zerfall kurzlebiger radioaktiver Isotope flihrte zumindest
teilweise zum Aufschmelzen der wachsenden Korper und mindete in die Bildung eines
Magmaozeans. Die letzte groRe Kollision der Proto-Erde mit einem etwa Mars-grolien Korper
fihrte dabei zur Bildung einer heiflen Scheibe aus welcher der anfangs aufgeschmolzene
Erdmond hervorging.

Die erste Studie in diesem Kapitel untersucht die Entstehung von sogenannten Chondrulen,
millimetergroRen Kiigelchen, die in den meisten primitiven Meteoriten gefunden werden.
Mittels zweidimensionaler Modelle wurde untersucht, wann und unter welchen Bedingungen
Chondrulen durch Kollisionen zwischen teilweise aufgeschmolzenen Planetesimalen aus
Schmelztropfchen, die sowohl Silikate als auch Eisen enthalten, entstehen kénnen. Die
numerischen Resultate bestatigen, dass sich Chondrulen in den ersten Millionen Jahren nach
Entstehung des Sonnensystems bilden und spéter in neu entstehende Planetesimale
inkorporiert werden kénnen.

Die zweite Studie widmet sich der Phase der Planetenentstehung, in der planetare Embryos
miteinander kollidierten, um groRere Kdorper zu bilden. Hierfir wurden dreidimensionale
SPH-Modelle (SPH = smoothed particle hydrodynamics) mit geodynamischen Modellen
kombiniert, um sowohl die Kollision als auch die langerfristige Entwicklung des Zielkorpers
zu modellieren. Diese Kombination bietet die Moglichkeit, die Limitierung sowohl der SPH-
Modelle, dass nur wenige Tage nach der Kollision modelliert werden, als auch die der
geodynamischen Modelle, dass nur vertikale Einschlage mittels Parametrisierung simuliert
werden, zu beseitigen. Zu diesem Zweck wird das Endresultat einer spezifischen SPH-
Simulation als Anfangsbedingung fur das geodynamische Modell genutzt. In ausfihrlichen
Berechnungen wurde ermittelt, wann nach der Kollision der Datentransfer durchgefihrt
werden kann, ohne dass mit der Zeit weiterhin zurtickfallendes Auswurfmaterial die
langerfristige thermomechanische Entwicklung des Korpers beeinflusst.

Kurz nach seiner Entstehung vor mehr als 4,4 Milliarden Jahren war das Innere des Mondes
aufgeschmolzen. Die dritte Studie beschéftigt sich mit der moglichen Existenz einer bis heute
geschmolzenen Schicht im untersten Mondmantel, deren Existenz vor einigen Jahren
aufgrund der Neuauswertung von seismischen Daten vorgeschlagen wurde. Basierend auf
Kristallisationsmodellen fur den lunaren Magmaozean wurde Eisen- und Titan-reiches
Material vorgeschlagen, das nach seiner spaten Kristallisation zur Kern-Mantel-Grenze



absank und dort wieder aufgeschmolzen wurde. In dieser Studie soll gekl&rt werden, ob unter
den heutigen Druck- und Temperaturbedingungen im untersten Mondmantel dieses Material
sowohl geschmolzen als auch dichter sein kann als der umgebende Mantel, um damit seine
Stabilitat an der Kern-Mantel-Grenze zu erklaren.

Die vierte Studie des Kapitels beschéftigt sich mit der inneren Struktur des Erdmondes.
Hierflir wurde ein eindimensionales Modell des Mondinneren entwickelt, das
geophysikalische, geochemische und mineralogische Daten kombiniert. Unter Annahme
verschiedener Temperaturprofile und wahlweise eines homogenen oder geschichteten
Mondmantels, wurde mittels der Modelle ein groRer Parameterraum abgedeckt, indem
verschiedene Parameter wie zum Beispiel die Schichtdicken variiert wurden. Es zeigte sich,
dass dieses kombinierte Modell es ermdglicht, den Radius des Mondkerns, der bislang nur
ungenau bekannt war, deutlich einzugrenzen.

Nach dem Ende der Akkretion kihlten die terrestrischen Planeten ab und der anfangliche
Magmaozean kristallisierte aus. Dies fuhrte zur Entstehung von Phasenibergangen im nun
festen Erdmantel, welche mittels seismologischer Methoden nachgewiesen wurden. Die
folgende funfte Studie stellt Laborexperimente vor, die sich dem Phasenlbergang von
Ringwoodit zu Bridgmanit und Ferroperiklas widmen. Diese Experimente zeigen, dass dieser
Phasentibergang sehr scharf ist, und bestétigen, dass dieser die seismische Diskontinuitat bei
660 km sehr gut erklaren kann.

Geochemische Studien zeigten in den letzten Jahren, dass bereits wahrend der Entstehung der
Erde Wasser auf diese gelangt ist. In der ndchsten Studie wird mittels hochauflésender
numerischer zweidimensionaler Modelle des oberen Mantels untersucht, wie das Wasser
wéhrend der weiteren Entwicklung der Erde von der Oberflache mittels subduzierender
Platten ins Erdinnere transportiert wird und wie sich das Wasser im Erdmantel verteilt.

Der untere Mantel setzt sich groRtenteils aus dem bereits erwahnten Mineral Bridgmanit und
einer deutlich kleineren Menge an Ferroperiklas zusammen. Die globalen
Mantelkonvektionsmodelle der folgenden Studie zeigen, dass der rheologisch deutlich
schwéchere Ferroperiklas in stark deformierten Regionen des unteren Mantels ein
verbundenes Gefuige bilden kann, wahrend in weniger deformierten Mantelregionen der
festere Bridgmanit die Rheologie kontrolliert. Dies konnte die Resultate seismischer
Tomographie erklaren, die eine Stagnation von subduziertem Material in einer Tiefe von ca.
1000 km anzeigen, wéhrend in anderen Mantelregionen offenbar Material ohne Stagnation in
groRere Tiefe transportiert werden kann.

Selbst hochauflosende numerische Modelle des Erdmantels konnen Prozesse auf der
Mikroskala nicht auflosen. Die zwei folgenden Beitrage zeigen, dass numerische Modelle von
Prozessen auf der Mikroskala zusétzlich zu Laborexperimenten zum Verstandnis dieser
Vorgange beitragen konnen. Diese Resultate konnen entsprechend genutzt werden, um
bessere Parametrisierungen von so unterschiedlichen Prozessen wie Wassertransport in
Mantel und Lithosphére als auch Deformation von Zwei-Phasen-Gemischen herzuleiten, um
damit zukunftige globale numerische Modelle realistischer zu gestalten.
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3.2 Geochemie

Die Beitrdge in diesem Kapitel untersuchen die Prozesse, die zum Transport und der
Umverteilung der chemischen Elemente in Kruste, Mantel und Kern der Erde gefiihrt haben.
Beginnend mit der Abtrennung des metallischen Erdkerns und weitergehend durch die
geochemischen Kreisldufe, die den Erdmantel mit der Oberflache verbinden, listet dieses
Kapitel vielféltige Mechanismen auf, die die Diversitat der Zusammensetzung innerhalb der
Erde geschaffen haben und zu Elementanreicherungen fiihren, die fir die Entwicklung
okonomischer Erzlagerstatten notwendig sind.

Die ersten sieben Beitrdge beschaftigen sich mit der Trennung von Kern und Mantel in der
Erde, aber auch im Mond, mit der Zielsetzung, die Bedingungen einzugrenzen, unter denen
sich Planeten bilden und differenzieren. Der erste nutzt astrophysikalische Modelle, um die
Planetenbildung zu simulieren und die chemische Zusammensetzung der anwachsenden
Planeten nachzuvollziehen. Es ergibt sich, dass das am besten passende Modell fur die
Bildung terrestrischer Planeten mit einer protoplanetaren Gasscheibe beginnt, die einen
Gradienten im Oxidationszustand aufweist, der nahe der Sonne am stérksten reduzierend ist.
Im néchsten Beitrag werden experimentelle Daten zur Partitionierung von Molybdan und
Wolfram zwischen dem silikatischen Mantel und dem metallischen Kern vorgestellt. Ein
physikalisches Modell fiir die Kernbildung wird getestet, in dem grofRe Kollisionen gegen
Ende der Akkretion Material zum Kern beitragen, der aufgrund seiner Grof3e nicht vollstéandig
mit dem Erdmantel equilibriert wird. Solch ein Modell ist aber offenbar inkonsistent mit den
niedrigen Konzentrationen dieser Elemente im gegenwaértigen Erdmantel, was bedeutet, dass
das Modell entweder nicht korrekt ist oder ein weiteres Detail der Akkretion tbersehen wurde.
Der folgende Beitrag untersucht dieses Problem weiter, indem er die Rolle von
Sulfidschmelzen wéhrend der Kernbildung einbezieht. Eine Sulfidschmelze wiirde sich gegen
Ende der Akkretion unausweichlich vom silikatischen Mantel getrennt und mit dem Erdkern
vereinigt haben. Die Experimente dazu zeigen jedoch, dass diese Trennung keinen Einfluss
auf die Wolframkonzentration des Erdmantels gehabt hatte und so die gegenwaértige
Konzentration dieses Elements im Mantel nicht erkéren kann. Der né&chste Bericht untersucht
die Konsequenzen derselben spaten Abtrennung einer Sulfidschmelze auf die
Konzentrationen von Rhenium und Osmium im Erdmantel. Die Experimente zeigen, dass die
Affinitat dieser Elemente fir die Sulfidschmelze mit dem Druck ansteigt, was zu Folgerungen
fihrt, die die Sulfidseparation als spate Phase der Kernbildung unterstiitzen oder zumindest
nicht ausschlief3en. Im folgenden Beitrag wird eine Reihe von sehr siderophilen Elementen,
die Metalle gegenuber Silikaten stark bevorzugen, dazu benutzt, die Kernbildung des Mondes
zu untersuchen. Die Konzentration dieser Elemente in lunaren Gesteinen ist deutlich geringer
als in vergleichbaren Gesteinen in der Erde, wohingegen eine Hinzufligung von spatem
Material in beiden eine dhnliche Konzentration erzeugt haben sollte. Dieser Unterschied wird
durch eine viel spétere Abtrennung der Sulfidschmelze auf dem Mond im Vergleich zur Erde
erklart, wobei in beiden Féllen eine Anreicherung dieser Elemente im Kern erfolgt wére. Die
relativ hohen Dricke in der Erde hatten zu einer niedrigen Loslichkeit der Sulfide in der
Silikatschmelze gefiihrt, so dass die Abtrennungsphase vor dem Ende der Planetenbildung
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abgeschlossen gewesen ware. Unter den niedrigeren Druckbedingungen des Mondes dagegen
wurde die Sulfidsattigung in der Silikatschmelze erst erreicht, als der Mantel fast komplett
kristallisiert war, wodurch das Sulfid in der Restschmelze konzentriert wurde. Diese trennte
sich erst dann vom Mantel, als die Akkretionsphase schon beendet war. In der folgenden
Studie wurden Experimente mit Laser-beheizten Diamantstempelzellen dazu benutzt, das
AusmaR des Eintrags von Kohlenstoff in den Erdkern wéhrend der Akkretion zu ermitteln. Es
ist sehr wahrscheinlich, dass der Kern eines der groten Kohlenstoffreservoire der Erde
beherbergt, aber es ist auch maglich, dass Léslichkeit von Kohlenstoff in Metall mit hohem
Druck aufgrund des Einflusses von Silizium stark abnimmt. Im letzten Beitrag zum Erdkern
wurde die Loslichkeitsrate von Sauerstoff in metallischem Eisen mithilfe von Experimenten
bestimmt und mit molekulardynamischen Modellen berechnet. Die Schlussfolgerungen sind
fiir dasselbe Modell relevant, das im ersten Beitrag dieses Kapitels untersucht wurde, in dem
die Rolle von groRen Impaktorkernen untersucht wurde, die relativ intakt bleiben, wéhrend sie
in der spaten Akkretionsphase absinken und sich mit dem Erdkern vereinigen. Die Resultate
zeigen, dass — unter der Annahme von Sauerstoff als leichtem Element im Kern — dann die
Kerne der grolRen Impaktoren zerbrechen mussten, um Partikel zu liefern, die klein genug
waren, um sich im passenden Zeitraum durch Diffusion mit dem Silikatmantel im
Gleichgewicht zu sein.

Die folgenden vier Beitrage beschaftigen sich mit dem Oxidationszustand des Erdmantels und
der Erdkruste. Der erste davon beschreibt den Oxidationszustand des tiefen Magmaozeans,
der wéhrend der Akkretion und Kernbildung existierte. In Experimenten, die bei konstanter
relativer Sauerstofffugazitat durchgefiihrt wurden, wurde ein Anteil an oxidiertem Eisen
(Fe*") in der Silikatschmelze gefunden, der mit steigendem Druck erst abfallt und dann
wieder ansteigt. Dieses Verhalten kann durch eine Umkehr der VVolumenanderung des Fe**
IFe**-Gleichgewichtsverhaltnisses in der Schmelze erklart werden. Das bedeutet, dass ein
tiefer Magmaozean im Gleichgewicht mit metallischem Eisen an seiner Basis nach dem
Abschluss der Kernbildung noch signifikante Anteile an oxidiertem Fe®* enthalten haben
konnte, was im Gegensatz zur konventionellen Annahme steht, dass er praktisch Fe**-frei war.
In der nachsten Studie wurden experimentelle Kalibrierungen des Gehaltes von Fe* in
Granaten als Funktion des Druckes, der Zusammensetzung und des Oxidationszustandes
durchgefiihrt, um die Bildungbedingungen von Diamanten zu interpretieren, die solche
Minerale als Einschluss enthalten. Es konnte jedoch nur eine sehr geringe Abhangigkeit von
Druck oder Sauerstofffugazitat festgestellt werden, insbesondere fir solche Granat-
Zusammensetzungen, die am hdufigsten in diesen Typen von Diamanten gefunden werden.
Im folgenden Projekt wurden Experimente durchgefiihrt, um die Sauerstofffugazitat in
refraktorischen Mantelgesteinen zu bestimmen. Kratonische Mantelgesteine sind in der
Vergangenheit intensiv aufgeschmolzen worden und Gesteine aus diesen Regionen zeigen
eine starke Anreicherung an Chrom, das sich wahrend der Teilaufschmelzung konzentriert.
Die Bestimmung des Effekts von Aufschmelzung auf den Redox-Zustand erfordert, dass der
Einfluss von Chrom auf die Phasengleichwichte, die zur Messung der Sauerstofffugazitat
dienen, bekannt ist. Im letzten Beitrag Uber Redoxprozesse wird eine neue Methode zur
Bestimmung der Sauerstofffugazitat vorgestellt, d. h. ein Oxybarometer, das auf Eisen-Titan-
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Austausch (FeTiMM) zwischen Magnetit und Silikatschmelzen basiert. Dieses Oxybarometer
ist geeignet flr den Einsatz in der kompletten Reihe von mafischen zu felsischen Magmen,
und wurde unabhéngig mit einer weiteren Oxybarometer-Technik getestet, wobei es seine
hohe Genauigkeit und Flexibilitat unter Beweis stellte.

Die folgenden drei Beitrage beschéaftigen sich mit der Bildung und Erhaltung von Diamanten.
Im ersten werden die Schmelzphasenbeziehungen in einem Karbonatsystem mit mehreren
Komponenten untersucht, um die Bildung von Diamanten in der Ubergangszone des
Erdmantels zu verstehen. Die Komponenten dieses Systems wurden nach der chemischen
Zusammensetzung von typischen Mineraleinschliissen in naturlichen Diamanten ausgewahlt.
Die Untersuchung hat tatsdchlich existierende, charakteristische Reihen von Mineral-
einschliissen in Diamanten erfolgreich reproduziert. Im darauffolgenden Beitrag wurde die
Rate der Diamantenauflésung in Karbonatschmelze im Stabilitatsfeld von Diamant gemessen.
Aufgrund dieser Messungen wird postuliert, dass wahrend des Aufstiegs von Diamant-
fuhrenden Schmelzen vom oberen Erdmantel zur Oberflache Diamantkdrner von 1 mm GroRe
ca. 7 % ihrer Masse in die umgebende Schmelze verlieren wiirden. Der letzte Beitrag zu
Diamanten untersucht ihre Bildung in einem Szenario, bei dem karbonatische Schmelzen in
starker reduzierende Bereiche des unteren Erdmantels wandern, wo Eisen- und Nickel-reiche
metallische Legierungen existieren kdnnen. Diamanten kdnnen tatsachlich durch die
Reduktion von Karbonatphasen gebildet werden, wahrend die koexistierenden
Metalllegierungen oxidiert werden. Als Resultat bilden sich Eisen-Nickeloxide und es ist
daher wohl kein Zufall, dass solche Oxide charakteristische Einschlisse in Diamanten des
tiefen Erdmantels sind.

Die folgenden drei Beitrdge beschéftigen sich mit den Folgen von volatilen Komponenten auf
die Geochemie des Erdmantels, wobei sich die ersten beiden auf den Bereich der
Subduktionszonen konzentrieren. In der ersten Studie werden Experimente mit sogenannten
Diamant-Fallen  beschrieben, die die Wirkung der Fluid-Salinitait auf die
Verteilungskoeffizienten wvon Spurenelementen zwischen Fluiden und subduziertem
Krustenmaterial untersuchen. Es wurde herausgefunden, dass der Chlorgehalt die
Partitionierung vieler Spurenelemente in die Fluidphase stark erhéht, wohingegen Elemente
mit hoher Feldstarke wie Titan, Niob und Tantal relativ wenig beeinflusst werden. Die
charakteristische ~ Spurenelementsignatur von Inselbogen-Magmen kann so durch
Mantelmetasomatismus mit Chlor-haltigen Fluiden erklart werden und erfordert nicht die
friher postulierte Reaktion mit wasserhaltigen Schmelzen. Der darauffolgende Beitrag
untersucht den Werdegang von sogenannten Ophikarbonaten in Subduktionszonen. Diese
Gesteine bilden sich durch Alterierung von ozeanischer Lithosphare durch Meerwasser und
bestehen aus wasserhaltigen Serpentinmineralen und Kalziumkarbonat. Ihr Schicksal wéhrend
der Subduktion ist wichtig fir den Transport von Kohlenstoff in den Mantel und friihere
thermodynamische Berechnungen haben die Mdglichkeit aufgezeigt, dass die Dehydrierung
des Serpentins zur Auflésung des Karbonats in diesen Gesteinen fiihrt und so die tiefe
Subduktion von Kohlenstoff begrenzt. Obwohl dieser Ansatz experimentell noch nicht
ausreichend geprift wurde, zeigen erste Resultate, dass die thermodynamischen
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Berechnungen die experimentellen Ergebnisse nicht zufriedenstellend darstellen. Im letzten
Beitrag zu volatilen Elementen im Mantel werden Experimente beschrieben, die die
Zusammensetzung von geringen, wasserhaltigen Teilschmelzen bei Bedingungen der
Mantelubergangszone bestimmen sollen. Eine Reihe von Studien haben vorgeschlagen, dass
geringe seismische Geschwindigkeiten nahe der Ubergangszone durch partielle wasserhaltige
Schmelzen  verursacht sein  konnten. Die  Bestimmung der urspringlichen
Schmelzzusammensetzungen ist jedoch extrem herausfordernd, da die meisten plausiblen
Schmelzanteile zu Kklein sind, um sie zu analysieren. Stattdessen muss eine Serie iterativer
Experimente durchgefiihrt werden, um einen grofReren Schmelzanteil mit derselben
Mineralassoziation zu equilibrieren, wie sie fir einen sehr kleinen Schmelzanteil zu erwarten
ware.

Der folgende Beitrag ist der letzte, der sich mit dem Erdmantel befasst, und er beschreibt
Versuche, die Bildungstiefe wvon magmatischen Kumulatgesteinen zu bestimmen.
Insbesondere Magmen, die im Bereich von Inselbdgen aufsteigen, differenzieren sich durch
fraktionierte Kristallisation zum oberen Mantel und der unteren Kruste hin, und lassen dabei
Kumulatgesteine zurtick. Xenolithe dieser Gesteine sind sehr selten, aber extrem wertvoll fur
das Verstandnis, wie Schmelzzusammensetzungen des Mantels sich in die Magmaserien
entwickeln, die an der Erdoberflache gefunden werden. In den vorgestellten Experimenten
wird ein Polyreaktions-Ansatz verwendet, um die Driicke von Spinell-, Klinopyroxen-,
Olivin- und Plagioklas-haltigen Kumulat-Xenolithen zu bestimmen, wobei sehr kleine
Unsicherheiten von ca. 1 kbar erreicht werden.

Die letzten drei Beitrdge konzentrieren sich auf Themen der Lagerstattengeologie. In der
ersten Studie werden Sulfid- und Schmelzeinschlisse in Hornblende-reichen Xenolithen von
zwei magmatischen Systemen im Sidwesten der USA dazu verwendet, das Potential von
Kupfer-Mineralisationen in Inselbogen-Magmen zu bewerten. Die vorgelegten Ergebnisse
deuten darauf hin, dass die Bildung von Hornblende-reichen Kumulaten in der tiefen
Erdkruste zwar einen negativen Einfluss auf das Mineralisationspotential der residuellen
Schmelzen und Fluide hat, aber die Kumulate selbst ergiebige Ausgangsgesteine flir spatere
partielle Aufschmelzungsprozesse darstellen. Im folgenden Beitrag zeigen Experimente mit
dem Hydrothermal-Autoklaven, dass synthetische Fluideinschliisse in Quarz signifikante
Mengen an Gold durch Diffusion bei 600-800 °C innerhalo von wenigen Tagen
hinzugewinnen oder verlieren konnen. Diese Ergebnisse bedeuten, dass Goldkonzentrationen,
die in natlrlichen Fluideinschlissen gemessen werden, mit VVorsicht bewertet werden missen.
Im letzten Beitrag diese Kapitels wird eine detaillierte Untersuchung von Schmelz- und
Fluideinschlissen in dem 6konomisch unergiebigen Huangshan Granit in China beschrieben,
um die Faktoren einzugrenzen, die das Mineralisationspotential von granitischen
Magmasystemen kontrollieren. Es wurde herausgefunden, dass der Molybdangehalt von
Fluiden und Schmelzen in dhnlicher Hohe vorliegt wie in porphyrischen Magmasystemen mit
Molybdanmineralisationen, was darauf hindeutet, dass zusatzlich zum Fehlen fokussierten
Fluidflusses weitere Faktoren fiir den Mangel von Mineralisationen im Huangshan Granit
verantwortlich sind.
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3.3 Mineralogie, Kristallchemie und Phaseniibergange

Die physikalischen und chemischen Eigenschaften im Inneren der Planeten hdngen vom
Verhalten der sie aufbauenden Minerale ab, welches wiederum vom genauen atomaren
Aufbau bestimmt wird. Mineralogische und kristallchemische Untersuchungen bei den
Druck- und Temperaturbedingungen, wie sie im Inneren von Planeten vorherrschen, sind
daher unabdingbar firr die Interpretation von geophysikalischen Beobachtungen, fur das
Verstandnis von geochemischen Randbedingungen und fiir Modelle der inneren Dynamik von
Planeten. Druck- und temperaturbedingte Phasenubergange, die in planetaren Materialien
vorkommen, erschweren das Erstellen von mineralogischen Modellen und missen mit
experimentellen und theoretischen Methoden erforscht werden. In diesem Kapitel werden
verschiedene experimentelle und computergerechnete Resultate préasentiert, die unser
Verstandnis der Mantel-Mineralogie von Planeten und der Kristallchemie von wichtigen
Geomaterialien erweitern, sowie neue Ergebnisse zu Phaseniibergédngen im Inneren von
Planeten liefern.

Der erste Beitrag in diesem Kapitel beschreibt die Synthese wund strukturelle
Charakterisierung von grof3en Akimotoit-Einkristallen, einem MgSiO3; Hochdruckpolymorph,
welches eine Erklarung fir die in der Ubergangszone beobachtete seismische Anisotropie in
subduzierten Erdplatten liefern konnte. Die folgenden vier Kapitel untersuchen die
Kristallchemie von (Mg,Fe,Al)(Al,Fe,Si)O; Bridgmanit, dem Hauptbestandteil des unteren
Erdmantels (660-2900 km Tiefe). Die Arbeiten zielen darauf ab, den Einbaumechanismus von
Fe und Al in die Bridgmanit-Struktur sowie die Abhéngigkeit des Fe**/Fe?* Verhaltnisses von
der Sauerstoffugazitdt und den Synthesebedingungen besser zu verstehen. Hierzu wurden
zahlreiche analytische Methodiken angewandt, insbesondere 2’Al Festkorper-NMR
Spektroskopie, Mikrosondenanalyse, Einkristall- und Pulver-Rontgendiffraktometrie,
Maossbauer-Spektroskopie,  Transmissionselektronenmikroskopie  sowie  lasergeheizte
Diamantstempelzellen zur Synthese.

Die folgenden drei Beitrdge beschreiben experimentelle Arbeiten, die zum Ziel haben, die
Koordination von Silizium in Glasern und Kristallen bei hohen Driicken besser zu verstehen.
In der ersten Arbeit wird gezeigt, dass die Koordinationszahl von Silizium in SiO, Glas mit
dem Druck ansteigt, bis es oberhalb von 60 GPa in einer 6-fach Koordination vorliegt. Der
zweite Beitrag berichtet Uber eine neues SiO,-Polymorph, welches 5-fach koordiniertes
Silizium und Oktaeder mit gemeinsamen Flachen enth&lt und oberhalb von 30 GPa entsteht.
Die dritte Arbeit diskutiert Hochdruck-Phaseniibergange in CaB,Si,Og Danburit, die mit einer
Anderung der Koordinationszahl von Silizium verbunden sind. Das Ergebnis legt nahe, dass
SiOs Gruppen nicht so selten sind wie bisher angenommen und sich wéhrend
Phasenubergéngen in Silikaten bilden kdnnten.

Experimentelle Arbeiten zur Kristallstruktur und -chemie werden in den néchsten drei
Beitrdgen im Hinblick auf den Kreislauf von fliichtigen Bestandteilen durch das tiefe
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Erdinnere diskutiert. Karbonate sind wichtige kohlenstoffhaltige Minerale in subduzierten
Erdplatten und die erste Arbeit untersucht Reaktionen zwischen MgCO3; Magnesit und
metallischem Eisen im unteren Erdmantel. Die Ergebnisse deuten darauf hin, dass Magnesit
im unteren Mantel unter reduzierenden Bedingungen stabil sein koénnte, auch beim
Vorhandensein von metallischem Eisen. Diesem Beitrag folgt eine Arbeit in welcher
eisenhaltiger Magnesit bei hohen Driicken mit einem Laser geheizt wurde, wobei sich eine
neue monokline Phase gebildet hat. Diese Beobachtung legt nahe, dass das Stabilitatsfeld
spezieller Karbonate von ihrer Kristallchemie abhangt. Im dritten Beitrag werden Messungen
vorgestellt, in denen Einkristalle von -AlOOH, einer mdglichen wasserhaltigen Phase im
tiefen Mantel, mittels Synchrotron-Réntgenbeugung bis zu einem Druck von 30 GPa bei
Raumtemperatur untersucht wurden.

Phasentibergénge, welche bei Bedingungen stattfinden, die im Inneren von Planeten zu
erwarten sind, werden in den folgenden drei Beitrdgen diskutiert. Die ersten zwei
experimentellen Arbeiten prasentieren Ergebnisse aus zeitaufgelGsten Rontgenbeugungs-
experimenten, welche fur den Phasenlibergang von Eis VI nach Eis VII und den
Spinubergang in (Mg,Fe)O Ferroperiklas durchgefiihrt wurden. Kompressionsraten von bis zu
1 TPa/s wurden in einer neuartigen dynamischen Diamantstempelzelle erreicht, welche es
unter anderem erlaubt, die Kinetik von Phaseniibergédngen zu bestimmen. Der dritte Beitrag
zeigt computergerechnete Resultate des B1-B2 Phasentbergangs in MgO von dem
angenommen wird, dass er im Mantel von Super-Erden stattfindet, bei Bedingungen die in
Experimenten schwer zu erreichen sind.

Im vorletzten Beitrag werden Strukturverfeinerungen von Einkristall-Intensitatsdaten
préasentiert, die an eisenreichem Magnesioferrit (MgosFe2.404) gemessen wurden. Weiterhin
wurde die Zustandsgleichung bis 16 GPa gemessen und es wird gezeigt, dass die
Kompressiblitdt von Magnesioferrit der von Magnetit ahnelt.

Oxidationsprozesse in Mackinawit, einem Eisensulfid welches in anoxischen Umgebungen
vorkommt, werden im letzten Beitrag untersucht. Die Datenauswertung soll die
wahrscheinlichsten Reaktionswege, sowie die Reaktionskinetik bestimmen und damit
Einblicke in Prozesse erlauben, die in der frihen Erde abgelaufen sind.

3.4 Physikalische Eigenschaften von Mineralen

Seismologie ist der Schlussel fir das Verstandnis des unzuganglichen Erdinneren. Durch
Erdbeben angeregte elastische Wellen werden in der Erde gebrochen und reflektiert, und
koénnen so zur Untersuchung des tiefen Erdinneren genutzt werden, um Informationen tber
die elastische Struktur und letztendlich die Physik und Chemie der unzugénglichen Bereiche
bis hin zum Erdmittelpunkt zu sammeln. Die Geschwindigkeiten seismischer Wellen hangen
von den elastischen Moduli und der spezifischen Dichte des Materials ab, durch das sich die



Wellen fortpflanzen. Beide Eigenschaften werden wiederum durch die Kristallstruktur und
die chemische Zusammensetzung der enthaltenen Minerale sowie durch Druck und
Temperatur bestimmt. Die elastischen Moduli sind darlberhinaus abhdngig von der
Wellenfrequenz und Kristallorientierung. Die Messung der elektrischen Leitfahigkeit ist eine
komplementére physikalische Methode zur Untersuchung des ausgedehnten unzugénglichen
Erdinneren. Die Fortpflanzung von elektromagnetischen Signalen im Erdmantel hangt von
der elektrischen Leitfahigkeit der Mineralvergesellschaftungen ab, die nur durch Experimente
unter extremen Bedingungen oder theoretische Berechnungen verstanden werden konnen.
Dieses Kapitel beschreibt einige der neuesten Resultate, die sich auf die folgenden
Schlisselfragen beziehen:

Was bedeuten Anderungen in den seismischen Wellengeschwindigkeiten fir die
Zusammensetzung und die Temperaturprofile im Erdmantel? Kénnen wir auf diese
Art wasserreiche Regionen im Mantel erkennen?

Was ist die Wirkung von Druck, Temperatur und Zusammensetzung auf die
elektrische Leitfahigkeit in der Erde?

Die ersten Beitrdge untersuchen die Abh&ngigkeit der seismischen Wellengeschwindigkeit
vom Wasser-/Wasserstoffgehalt in Wadsleyit und Ringwoodit, von der Kationen-Substitution
in Granat-Mischkristallen der Majorit-Pyrop-Reihe bzw. verschieden zusammengesetzten
Akimotoiten, vom Fe-Spin Ubergang in Ferroperiklas und von der quasi-hydrostatischen
Kompression von nanokristallinem Stishovit. Experimente, die die Wellengeschwindigkeiten
direkt bestimmen, wurden entweder mit Laserlicht (Brillouinstreuung im Terahertzbereich)
oder mit Ultraschallwellen (oft im Megahertzbereich) bei gleichzeitiger Bestimmung der
spezifischen Dichte als Funktion von Druck (und Temperatur) durchgefuhrt. Die
Kombination von Geschwindigkeiten mit prézisen Dichtedaten aus Einkristall-
Rontgenbeugung (z. B. fir dichte, wassereiche Silikate wie Phase E und Phase EGG) ergibt
elastische Moduli, die mit seismischen Messungen verglichen werden kdnnen.
Untersuchungen von wasserhaltigem Wadsleyit und Ringwoodit liefern wichtige
Anhaltspunkte fir die Erkennung von Wasser in der Ubergangszone des Erdmantels.
Erdbebenwellen haben typischerweise Frequenzen von ca. 1 Hz und Wellenlangen im km-
Bereich und sind daher zu grof? fir die Dimensionen von experimentellen Hochdruckproben.
Dynamische (piezo-getriebene) Diamantstempelzellen-Experimente zum Spinubergang des
Eisens in Ferroperiklas zeigen eine starke Erniedrigung des Kompressionsmoduls iber diesen
Ubergang hinweg, und stellen die ersten direkten Messungen des elastischen Verhaltens einer
Probe bei Driicken des unteren Erdmantels und realen seismischen Frequenzen in der
Diamantstempelzelle dar.

Die letzten Beitrdge des Kapitels betonen die Transporteigenschaften von natirlichem Olivin
im oberen Erdmantel sowie von flissigen Fe-S Legierungen im inneren Erdkern. Die erstere
experimentelle Arbeit zeigt, dass Leitfahigkeitsanomalien bei 70-120 km Tiefe unter jungen
ozeanischen Platten gut durch ionische Leitfahigkeitsmechanismen in Olivin erklart werden
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konnen, wahrend im letzteren Beitrag ab initio-Berechnungen demonstrieren, dass das
Vorhandensein von leichten Elementen die elektronischen Transporteigenschaften im
flissigen Erdkern substantiell verandert und damit einen Einblick in die thermische
Entwicklung von terrestrischen Planeten und die Stabilitdt von potentiellen Geodynamos
liefert.

3.5 Fluide, Schmelzen und ihre Wechselwirkung mit Mineralen

Die Gesamtmenge an fluchtigen Elementen auf unserem Planeten wurde wahrscheinlich in
der friihesten Erdgeschichte durch das Gleichgewicht zwischen einem Magmaozean und der
Atmosphdare mitbestimmt. Leider existieren kaum Daten tber die Loslichkeit von fliichtigen
Elementen in Silikatschmelzen unter reduzierenden Bedingungen. Unter anderem wurde
spekuliert, dass Kohlenmonoxid (CO) in Silikatschmelzen moglicherweise sehr viel weniger
I6slich ist als Kohlendioxid (CO,). Der erste Beitrag in diesem Kapitel beschreibt die ersten
direkten Messungen der Loslichkeit von CO in Silikatschmelzen mit rhyolitischer bis
basaltischer Zusammensetzung. Die Daten zeigen, dass CO nicht sehr viel weniger I6slich ist
als CO,. Eine groRe Menge von Kohlenstoff muss daher urspriinglich im Magmaozean geltst
worden sein. Die Entgasung von Magmen transportiert fliichtige Bestandteile aus der
Erdkruste und dem Mantel in die Atmosphére. Dieser Prozess erfordert die Bildung von
Gasblasen in einem Magma. Mit Hilfe einer technischen Neuentwicklung am Bayerischen
Geoinstitut ist es jetzt moglich, diesen Prozess in einer Druckzelle unter dem Mikroskop bei
genau definierten Druck- und Temperaturbedingungen direkt zu beobachten. Die Experimente,
die im zweiten Beitrag dieses Kapitels beschrieben werden, deuten darauf hin, dass fur die
Bildung von Wasserdampf-Blasen in einem Magma nur eine sehr geringe Ubersattigung
bendtigt wird. Ein wichtiges Problem bei der Vorhersage von Vulkaneruptionen ist es,
Magmenkammern unterhalb von Vulkanen von hydrothermalen Systemen zu unterscheiden.
Beide Objekte kodnnen Bodenbewegungen verursachen und filhren zu verringerten
seismischen Geschwindigkeiten und erhohten elektrischen Leitfahigkeiten im Untergrund.
Neue Leitfahigkeitsdaten fur das System HCI-H,O, das besonders relevant ist fir
subvulkanische Systeme, werden im ndchsten Beitrag beschrieben. Die neuen Daten werden
dabei helfen, magnetotellurische Messungen an aktiven Vulkanen Kkorrekt zu interpretieren
und saure hydrothermale Fluide von Silikatschmelzen zu unterscheiden.

Der Erdmantel ist ein wichtiges Reservoir flichtiger Elemente. Ein Beitrag in diesem
Jahresbericht untersucht die Effizienz, mit der Stickstoff in den tiefen Mantel subduziert wird.
Eine wichtige Schlussfolgerung dieser Studie ist, dass der Atmosphérendruck im Archaikum
wahrscheinlich hoher war als heute. Die folgenden beiden Beitrdge untersuchen die
Speicherung von Fluor im Mantel und seinen Einfluss auf die Schmelzbildung. Unter
anderem vergroRert Fluor das Stabilitatsfeld von Phlogopit und beeinflusst dadurch indirekt
auch die Speicherung von Wasser. Die Sauerstofffugazitdt im Mantel kontrolliert den
Oxidationszustand von Ubergangsmetallen wie Eisen oder Chrom. Eine Studie in diesem
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Kapitel zeigt, dass Cr®* in basaltischen Schmelzen unter hohem Druck relativ zu
Cr**stabilisiert wird.

Die letzten beiden Beitrage in diesem Kapitel des Jahresberichts beschaftigen sich mit einigen
technischen Problemen bei der Untersuchung von Silikatschmelzen und Fluiden bei hohen
Driicken und Temperaturen. Gl&ser werden oft untersucht als Modelle fur Silikatschmelzen.
Eine molekular-dynamische Studie zeigt jedoch, dass selbst bei extrem schnellen
Abschreckgeschwindigkeiten die Struktur des Glases von der Silikatschmelze signifikant
verschieden ist. Experimentelle Messungen der Fraktionierung von Wasserstoff-l1sotopen
zwischen koexistierenden Silikatschmelzen und wassrigen Fluiden sind extrem schwierig. In
situ-Untersuchungen mit Raman-Spektroskopie wurden vorgeschlagen, jedoch zeigt der letzte
Beitrag in diesem Kapitel, dass einige der hierbei gemachten Annahmen grundsatzlich falsch
sind. Die in der Literatur angegebenen Fraktionierungsfaktoren aus in situ-Raman-Messungen
sind daher wohl fehlerhaft.

3.6 Rheologie

Eine Vielzahl von Prozessen, die die Geschichte der Erde und ihren gegenwaértigen Zustand
geformt haben, haben ihren Ursprung in dynamischen Massenbewegungen wie den
FlieBbewegungen des Erdmantels und der Plattentektonik. Solche Bewegungen sind die
Konsequenzen der rheologischen Reaktion der Mantel- und Krustengesteine auf deviatorische
Spannungen. Die Verformungseigenschaften der Gesteine muissen daher unter den
Bedingungen dieser Regionen der Erde bestimmt werden. Das rheologische Verhalten von
Gesteinen ist jedoch komplex. Obwohl es im Grunde hauptsachlich durch die FlieRgesetze der
konstituierenden Minerale bestimmt wird, sind diese wiederum durch eine Vielzahl von
Parametern wie Temperatur, Druck, chemische Zusammensetzung, Spannungszustdnde und
ihre jeweiligen zeitlichen Verldufe beeinflusst. Darliber hinaus ist die Gesteinsrheologie stark
durch texturelle Charakteristika wie KorngroRe, kristallographische Vorzugsorientierungen
und Korngrenzenkonfigurationen bestimmt. Aus diesen Griinden verfolgt das Geoinstitut
folgende verschiedene Ansatze, um die FlieRgesetze der Hauptminerale und Textureffekte auf
die Gesteinsrheologie zu untersuchen.

In den ersten funf Beitrdgen wurden direkte Deformationsversuche durchgefiihrt. Das
Geoinstitut verfligt Uber eine neuartige Vielstempelpresse mit sechs unabhéngig voneinander
verfahrbaren Stempeln, die es erlauben, Proben unter den Druck- und Temperatur-
bedingungen des gesamten oberen Erdmantels zu deformieren. Zwei Pressen mit demselben
Konzept wurden von Wissenschaftlern des Geoinstituts auch an der Neutronenquelle in
Garching bzw. der Rontgenquelle DESY in Hamburg installiert. Diese sind die
Hauptwerkzeuge in den ersten vier Beitrdgen. In der ersten Untersuchung wurden reine
Scherungsexperimente an Pyrop-reichen Granat-Einkristallen durchgefiuhrt, um die
Bedingungen einzuengen, die zur Aktivierung von intrakristallinen Gleitsystemen in Granat
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fihren. Die Resultate zeigen, dass die Verformungsraten sowie der absolute Verformungs-
betrag dabei einen stérkeren Einfluss zu haben scheinen als die Temperatur. In der zweiten
Studie wurden polykristalline Olivinaggregate unter den Bedingungen des tiefen oberen
Erdmantels plastisch deformiert, um einen vorhergesagten Wechsel im dominierenden
intrakristallinen Gleitsystem mit ansteigendem Umschlieungsdruck zu untersuchen. Jedoch
selbst bei den geringsten Verformungsraten (und entsprechend niedrigsten FlieRspannungen)
zeigen die Texturen eine Einregelung beider in Frage kommenden Gleitsysteme [100](010)
and [001](010), so dass beide offenbar dhnlich stark wahrend der Deformation aktiviert
wurden. Im dritten Beitrag wurden sog. Boudinage-Strukturen in lagigen zweiphasen-
Gesteinen untersucht. Die Forscher konnten nachweisen, dass ein Viskositatskontrast
zwischen zwei Lagen nicht ausreichend ist, um Boudinage-Strukturen zu generieren, sondern
dass dafur weitere Kontraste, z. B. in der Kornstruktur, vorhanden sein missen. In der vierten
Studie wurden polykristalline Magnetitproben unter oxidierenden Bedingungen deformiert,
um die Wechselwirkungen zwischen Verformung und dem Magnetit-Hamatit Phasen-
Ubergang zu verstehen, die in Bandereisenerz-Lagerstatten oft beobachtet werden. Es konnte
gezeigt werden, dass deviatorische Spannungen die Bildung von Hamatit sehr stark fordern
und dabei maoglicherweise sogar den Effekt der Sauerstoffugazitét ubersteigen. In der flnften
Studie wurde versucht, das dominante Gleitsystem von Ferroperiklas unter den Bedingungen
des unteren Erdmantels zu bestimmen, um mdogliche seismische Anisotropien im unteren
Erdmantel quantifizieren zu kdnnen. Im Unterschied zu den vorherigen Beitrdgen wurde hier
die Diamantstempelpresse als Deformationsapparat benutzt, um einen ausreichend hohen
Druck zu erreichen. Die Forscher fanden heraus, dass bei niedrigen Druck-Temperatur-
Bedingungen Gleitung haupséchlich auf der {110} Gitterebene stattfindet, bei hohen Driicken
und Temperaturen jedoch Gleitung auf {100} in ungeféhr gleichem Male wichtig wird.

In jlngerer Zeit ist die Korngrenzgleitung in zunehmendem MaRe als wichtiger
Deformationsmechanismus identifiziert worden. Die drei folgenden Beitrdge beschéaftigen
sich daher mit der Rolle der Korngrenzen wéhrend der Deformation von Olivinaggregaten.
Die erste Studie Uber dieses Thema versuchte, die Korngrenzgleitung in Olivinproben zu
identifizieren, die hauptsachlich durch Versetzungskriechen deformiert wurden. In der
zweiten Untersuchung wurde die geometrische Kompatibilitat zwischen Nachbarkornern als
Funktion der Gesamtverformung analysisert, wobei sich vor allem Korngrenzen mit einer
gemeinsamen (010) Gitterebene wéhrend der Scherdeformation bildeten. Dieses Ergebnis
deutet darauf hin, dass die kristallographische Einregelung und der intergranulare Transfer
von Gleitung intrinsisch auf dieser Gitterebene korreliert sind. Die letzte Studie zu diesem
Thema konzentriert sich auf die Charakterisierung der Korngrenzen von Porphyroblasten, die
durch abnormes Kornwachstum in die umgebende Matrix entstehen.

Die ndachsten vier Beitrdge untersuchen die Wirkungen verschiedener physikalischer und
chemischer Konditionen auf die FlieRgesetze von Olivin und seinen Hochdruckpolymorphen
durch indirekte Methoden. Im ersten Beitrag mit dieser Strategie wird die Abhéngigkeit der
Versetzungsmobilitdt im [001](010) Gleitsystem vom Wassergehalt mithilfe der
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Versetzungserholungstechnik bestimmt. Die Forscher fanden heraus, dass die Abhédngigkeit
der Mobilitat vom Wassergehalt nur sehr gering ist. Die folgende Untersuchung zeigt, dass
Versetzungsgleitung im System [100](010) im trockenen Zustand nicht aktiviert werden kann,
und nur durch Beigabe von Wasser ermdglicht wird. In der dritten Studie wird berichtet, dass
die Gleitung von Schraubenversetzungen im [001](010) Gleitsystem die identische
Aktivierungsenerige wie die Selbstdiffusion von Si hat, und es wird daraus geschlossen, dass
die Bewegung dieses Typs von Versetzungen Diffusions-kontrolliert ist. Im letzten Beitrag
mit diesem Ansatz wurde der Selbstdiffusionskoeffizient von Si in Wadsleyit-Einkristallen
gemessen, um die Rheologie in der Ubergangszone des oberen Erdmantels abzuschitzen. Die
gefundenen Diffusionskoeffizienten sind eine GréRenordnung hoher als solche in
vorhergehenden Untersuchungen, was bedeuten wiirde, dass die Festigkeit von Wadsleyit
signifikant geringer wére als bisher angenommen.

Wéhrend alle bisherigen Beitrédge die rheologischen Eigenschaften von (Mantel-)mineralen
mit verschiedenen experimentellen und analytischen Methoden untersucht haben, werden im
letzten Beitrag numerische Simulationen angewendet. Dabei wurden die Wechselwirkungen
von KorngroRenreduktion und Scheraufheizung analysiert, die zu einer Lokalisierung von
duktiler Deformation fuhren.

3.7 Materialwissenschaften

Forschungsarbeiten in Physik, Chemie sowie Materialwissenschaften unter hohem Druck
haben am Bayerischen Geoinstitut immer eine wichtige Rolle gespielt, wenn sie auch weniger
Raum einnehmen als Arbeiten in den Geowissenschaften. Haufig sind sie mit Fragen
verbunden, die sich bei der Untersuchung von Geomaterialien ergeben, und die dann an
Modell-Materialien untersucht werden, bei denen sich bestimmte Phanomene isoliert
darstellen lassen. Wichtige Beispiel sind hierbei die Ubergange in elektrischer Leitfahigkeit,
zum Beispiel von isolierendem zu metallischem Verhalten, sowie Untersuchungen von
Materialien, die im gleichen Strukturtyp auftreten, zum Beispiel Perowskite. Am Bayerischen
Geoinstitut steht die wissenschaftliche Expertise sowie die Ausriistung in Hochdruck-
technologie und Analytik zur Verfligung, die die LOsung schwieriger Fragen zu
physikalischen und chemischen Eigenschaften von Materialien méglich macht. In diesem
Jahresbericht stellen wir Forschungsergebnisse zu verschiedenen Typen von Festkdrpern vor:
Elemente, binéare sowie komplexe Oxide, Nitride und Karbide. Die Halfte der Beitrdge befasst
sich mit Einkristall-Rontgenbeugung unter hohem Druck, ein Gebiet in dem das Bayerische
Geoinstitut weltweit fiihrend ist.

Die Struktur aller bekannten Formen von Boron (0-B bis €-B) basiert auf B;, Ikosaedern, die
verschieden zusammengesetzt werden, wobei vor 30 Jahren ein nicht-ikosaedrisches Allotrop
auf der Basis von a-Ga vorhergesagt wurde. Diese Struktur ({-B) wurde jetzt mit Hilfe von
Einkristall-Rontgenbeugung bei einem Druck von 115 GPa bestatigt. Zwei weitere
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Untersuchungen im vorliegenden Jahresbericht befassen sich mit Einkristall-Réntgenbeugung
bei einem Druck von mehr als 100 GPa bei denen neue Phasen beobachtet wurden, zum einen
im System Fe-N, zum anderen fir Fe-O. Im Fe-N System sind dies FesN,, FeN, FeN, und
FeNy4, wobei besonders die FeN,4 Phase (bei 115 GPa) von Interesse ist, in der Fe mit vier N in
einem gestorten Oktaeder koordiniert ist. In FeN, treten sowohl N=N Doppelbindungen als
auch N-N Einzelbindungen auf. Im System Fe-O wird die Struktur der bereits langer
bekannten FeO, Phase beschrieben, in der Eisen mit dem ungewdhnlichen Fe* Oxidations-
zustand auftritt.

Karbide reprasentieren eine wichtige Klasse von keramischen Werkstoffen, die sich durch
eine hohe thermische Stabilitdt und mechanische Starke auszeichnen. lhr Verhalten und ihre
Stabilitat bei hohem Druck sind jedoch nicht in einem notwendigen MaR charakterisiert. Im
vorliegenden Beitrag zum Jahresbericht wird ein wichtiges Karbid, TaC, bei hohem Druck
und hoher Temperatur untersucht und die mechanische Starke durch einen hohes
Kompressionsmodul bestatigt.

Mit Hilfe einer Kombination von Methoden, die wiederum RoOntgenbeugung beinhaltet,
untersuchen die zwei folgenden Beitrdge Germanium und CaCos3V40;, in der Perowskit-
Struktur. Die Arbeit an Germanium zeigt einen Ubergang des Halbleiter-Mechanismus von
einem n-Typ zu einem p-Typ unter Druck (sowohl unter Kompression als auch bei einem
Eindruck), der unter Entlastung nicht reversibel ist. Dies erlaubt die Einstellung eines
traditionellen Halbleiters, bei dem zum Beispiel eine p-Zone auf eine n-Typ Matrix
eingepragt werden kann. Diese Art Halbleiter-Druck ermdglicht neue Anwendungen des
altbekannten Halbleiters Ge. Die Untersuchungen an CaCosV;0;1, zeigen ein interessantes
Verhalten von fundamentalem Interesse auf: In diesem Kristall nehmen die Co?*'-lonen
Freiraume innerhalb der Perowskit-Struktur ein, die von V** auf der oktaedrisch koordinierten
B-Stelle und Ca** auf der A-Stelle gebildet wird. Damit sind die Co**-lonen von vier O
umgeben, mit denen sie eine Ebene bilden. Unter Druck wird Co®" aus den Ebenen gedriickt,
was zu einer Polarisation des Kristalls fihren sollte, die mit Hilfe eines externen Feldes
eingestellt werden konnte.

In einer Reihe von Experimenten in der Stempel-Zylinder sowie der Vielstempel Presse wird
der Austausch von Zn?* und Mg?* zwischen Zn,SiO, Willemit und Mg,SiO, Olivin in
Abhangigkeit vom Druck untersucht, mit dem Ziel, dieses System als zuverldssiges
Geobarometer zu kalibrieren. Im Druckbereich bis 4 GPa vergrolert sich die Loslichkeit von
Zn* in Olivin, die von Mg?*" verkleinert sich in Willemit, was die Anwendbarkeit dieses
Systems als Geobarometer bestatigt. Bei ca. 4 GPa, tritt fur Willemit ein Phaseniibergang auf
und die Trends in der Loslichkeit kehren sich um, womit Willemit in diesem Druckbereich als
Geobarometer nicht mehr hilfreich ist.

Der letzte Beitrag in diesem Abschnitt des Jahresberichts kommt ohne Anwendung von
Druck aus. Stattdessen wird hier die Diffusion von Spurenelementen in Yttrium Aluminium
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Granat (YAG) untersucht, einem Material, das als Laserquelle Anwendung findet. Die
Diffusion solcher Elemente entlang der Korngrenzen konnen sich negativ auf die
Eigenschaften von YAG auswirken, zum Beispiel auf seine Lebensdauer. In der
Untersuchung wird aufgezeigt, dass die Diffusion von Elementen, die nicht in YAG l6slich
sind, entlang von Korngrenzen im Vergleich zu Diffusion durch das Material ein sehr
schneller Prozess ist, der die Stabilitdt von YAG negativ beeinflusst.

3.8 Methodische Entwicklungen

Ein wichtiges Ziel in experimentellen Studien in den Geo- und planetaren Wissenschaften
sowie den Materialwissenschaften ist sowohl die Entwicklung neuer Techniken als auch die
Verbesserung schon vorhandener Ansétze. Solche Entwicklungen umfassen die Ausweitung
des experimentell realisierbaren Druck-Temperatur-Bereiches, Verbesserungen in der
Kontrolle und Charakterisierung der Probenumgebung in solchen Hochdruckexperimenten
und neue Methoden zur chemischen Analyse von Mineralen und Fluidphasen, die
experimentell hergestellt werden. Die elf Beitrdge dieses Kapitels decken viele wichtige
Aspekte solcher methodologischen Entwicklungen ab.

Die ersten neun Studien in diesem methodologischen Kapitel beschaftigen sich mit
Experimenten in der Laser-beheizten Diamantstempelzelle. Die Laser-beheizte
Diamantstempelzelle ist die wichtigste experimentelle Apparatur, mit der Materialien bei
Driicken untersucht werden kdnnen, die deutlich hoher sind als die erreichbaren Drucke in der
Vielstempelpresse. Sie wird daher genutzt, um Experimente im Megabar-Druckbereich und
bei Temperaturen von bis zu ca. 5000 K durchzufiihren, und ist so das experimentelle
Hauptwerkzeug, um den tiefen Erdmantel und metallischen Kern, sowie friihe Prozesse der
planetaren Differentiation zu verstehen. Aufgrund der Transparenz der Diamantstempel ist
mit dieser Technik ein weites Spektrum von in situ-Messungen an Proben unter hohem Druck
und hoher Temperatur moglich. Der erste Beitrag beschreibt ein neues Stempeldesign, das
eine Reihe von wichtigen Vorteilen bietet. Insbesondere vereinfacht und verbessert der neue
Entwurf in situ-Beugungsexperimente an Einkristallen unter hohem Druck. Die zweite Studie
prasentiert Entwicklungen von Rdntgenbeugungsexperimenten an Einkristallen bis zu bislang
unerreicht hohen Driicken von 200 GPa. Um solch hohe Driicke zu erreichen, wurde in dieser
Studie die kdrzlich entwickelte zweistufige Diamantstempelzelle mit einer extrem kleinen
ProbengréRe von 1 m genutzt.

Madossbauerspektroskopie ist eine wichtige Analysenmethode fiir die Charakterisierung des
Oxidationszustandes und der strukturellen, dynamischen und magnetischen Eigenschaften
von Materialien. Diese Methode wurde jetzt so weiterentwickelt, dass man Proben simultan
bei hohem Druck und hoher Temperatur in der Diamantstempelpresse messen kann, wobei
die hohen Temperaturen durch beidseitig gepulste Laserstrahlen erreicht werden kdnnen,
wenn die Beheizung mit einem kontinuierlichen Laser nicht méglich ist. Diese Entwicklung

XVII



wird es mdglich machen, in der Zukunft auch Eigenschaften wie die thermische Leitfahigkeit
unter extremen Bedingungen zu untersuchen. Nukleare Magnetresonanz (NMR) ist eine
vielfaltig anwendbare Methode, die zur Charakterisierung der atomaren Struktur von
Materialien (z. B. bei hohem Druck abgeschreckten Silikatglésern) unter Raumbedingungen
angewendet wird. Der vierte Beitrag beschreibt technisch sehr anspruchsvolle Entwicklungen,
die in situ-NMR Messungen an Proben unter hohem Druck in Diamantstempelzellen
ermdoglichen werden. Diesem Beitrag folgt eine Beschreibung der Entwicklung eines mobilen
Heizsystems mit CO,-Laser fur die Diamantstempelpresse. Die Nutzung von CO,-Lasern fir
Diamantstempel-Experimente war in der Vergangenheit wegen technischer Schwierigkeiten
begrenzt, aber ein grof3er Vorteil dieser Technik ist es, dass auch optisch transparente Proben
auf hohe Temperaturen aufgeheizt werden kénnen. Der Erfolg der jlingsten Entwicklungen
wird durch die Messung von Schallwellengeschwindigkeiten in MgO-Einkristallen bei
Temperaturen von 2300 K mithilfe von Brillouinspektroskopie bestatigt. Der sechste Beitrag
beschreibt Entwicklungen, die es ermdglichen, Anderungen in der optischen Transparenz von
Proben bei hohen Driicken zu messen, die durch druckinduzierte Strukturlibergange erzeugt
werden. Die folgende Studie présentiert die Nutzung von Metallkapseln als Probenbehalter in
Laser-beheizten Diamantstempel-Experimenten. Das ist aufgrund der sehr kleinen
Probenvolumen &uRerst herausfordernd, hat aber die Vorteile, insbesondere fiir petrologische
Experimente, dass chemische Kontamination vermieden und der normalerweise sehr hohe
Temperaturgradient innerhalb der Probe stark reduziert wird. Die letzten beiden Beitrdge zur
Laser-beheizten Diamantstempelzelle befassen sich mit der Partitionierung von Elementen
zwischen flussigen Silikat- und Metallschmelzen, um die Geochemie der planetaren
Kernbildung zu verstehen. Die erste Studie untersucht die Probleme bei der chemischen
Analyse von extrem kleinen und dunnen Proben mit der Elektronenmikrosonde und
quantifiziert die Fehler und Messgrenzen mithilfe von sorgfaltig praparierten Proben sowie
theoretischen Modellberechnungen. Der letzte Beitrag dieses Blocks beschreibt die
Mikrostruktur und Chemie von abgeschrecktem fllssigen Eisen mithilfe der tomographischen
Atomsonde mit einer Auflésung im Nanometerbereich.

Die letzten beiden Beitrage dieses Kapitels beschreiben methodologische Fortschritte in den
Bereichen der Spektroskopie, bzw. der Mineralléslichkeit in Fluiden. Im ersten Beitrag wird
die Nutzung von Elektronenenergieverlust-Spektroskopie (EELS, ELNES) im Transmissions-
elektronenmikroskop weiter entwickelt, um den Oxidationszustand in Hochdruckmineral-
paragenesen zu untersuchen, die in der Vielstempelpresse synthetisiert wurden und fiir den
unteren Erdmantel relevant sind. Schlieflich wird eine neue Methode zur Fixierung von
Fluiden in Diamant-Einkristallen vorgestellt, die zur Untersuchung der Zusammensetzung
von Fluideinschllissen verwendet wurde, die sich im chemischen Gleichgewicht mit neu
gebildeten Mineralen befanden.
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3. Research Projects
3.1 Earth and Planetary Structure and Dynamics

The terrestrial planets formed within roughly 100 million years after the start of the solar
system. Modern astrophysical theories indicate that planetesimals had sizes ranging from a
few dozen to hundreds of kilometers. In the beginning collisions involved planetesimals,
during the later stages of accretion planetary embryos collided with remaining planetesimals
and with other embryos. Due to the release of kinetic energy and decay of short-lived
radioactive isotopes, magma oceans formed on the growing planetary bodies. The last giant
impact involving proto-Earth and a Mars-sized impactor body led to the formation of a hot
disk from which the initially molten Moon accreted.

The first contribution in this section deals with chondrules, millimeter-sized quenched
droplets that can be found in most primitive meteorites. The study uses two-dimensional
numerical models to determine under which conditions chondrules containing both iron and
silicates can form due to collisions among partially molten planetesimals. The results confirm
that chondrule formation can occur during the first few million years after the formation of
the solar system and that chondrules can be incorporated into later-formed planetesimals.

The second contribution discusses the phase of planet formation when planetary embryos
collided among each other and formed larger terrestrial objects. For this purpose a three-
dimensional SPH (=smoothed particle hydrodynamics) model was serially coupled with a
three-dimensional geodynamical model to study both the impact process and longer-term
evolution of the target body. This method allows the limitations of both SPH models and
geodynamical models to be overcome. Namely, SPH models describe a short time after the
impact process. On the other hand, impact processes can be only prescribed in a simplified
way in geodynamical models. Therefore the final state of each SPH simulation serves as input
data for a geodynamical model. Since ejecta material falling back onto the target body can
affect the thermomechanical evolution, detailed tests were performed to assess the sensitivity
of the handoff time between both models.

Shortly after its formation more than 4.4 billion years ago, the lunar interior was molten. The
third study discusses the potential existence of a present-day molten layer in the lowermost
lunar mantle as suggested by a reanalysis of seismic data obtained a few years ago. Based on
crystallization models it has been suggested that iron and titanium-rich material solidified late
and sank down to the core-mantle boundary, where the material experienced remelting. The
experiments aim at determining whether this material could be molten at the present-day
pressure and temperature conditions in the lowermost lunar mantle and whether this material
would also be negatively buoyant compared to ambient mantle material, thus explaining its
stability at the core-mantle boundary.

The fourth study deals with the lunar interior structure. For this purpose a one-dimensional

model was developed that utilizes geophysical, geochemical and mineralogical data to
improve our understanding of the lunar interior. Using different temperature profiles and
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either a homogeneous or differentiated lunar mantle, a large parameter space was covered by
varying various parameters such as layer thicknesses. The results show that this combined
model allows for an improved determination of the lunar core radius that was previously not
well known.

After the end of accretion the terrestrial planets started to cool down and the magma ocean
crystallized. This led to the formation of phase boundaries in the solid mantle that can be
detected using seismological methods. The next contribution presents laboratory experiments
on the phase transition from ringwoodite to bridgmanite and ferropericlase. The results show
that this phase transition is very sharp and that its depth fits very well with the detected 660
km discontinuity.

Geochemical studies showed in recent years that water was already delivered during the
Earth's formation. The next study employs high resolution numerical models of the upper
mantle to study how water was transported during Earth's evolution by subducting slabs into
the Earth's interior and how water is distributed in the mantle.

The Earth's lower mantle is mostly made of bridgmanite and smaller quantities of
ferropericlase. The global-scale mantle convection models of the next study show that the
weaker ferropericlase can interconnect in high strain regions of the lower mantle while the
rheology of less deformed mantle regions is controlled by the more viscous bridgmanite. This
could explain seismic tomography data showing that certain slabs stagnate around 1000 km
depth, while slabs passing other mantle regions can sink deeper into the mantle without any
stagnation.

Even high-resolution models of the Earth's mantle are unable to resolve processes occurring
on the micro-scale. The next two contributions demonstrate that numerical models of micro-
scale processes can support laboratory experiments to improve our understanding of these
processes. These results can be used to develop better parametrizations of various processes
like water transport in the Earth's mantle or the deformation of two-phase mixtures, thus
enabling more realistic global-scale numerical models to be performed in the future.

a. Impact splash chondrule formation during planetesimal recycling (G.J. Golabek, T.
Lichtenberg/Zurich, C.P. Dullemond/Heidelberg, M. Schénbachler/Zurich, T.V. Gerya/Zurich,
M.R. Meyer/Ann Arbor)

Chondrules, mm-sized igneous-textured spherules, are the dominant bulk silicate constituent
of chondritic meteorites and originate from highly energetic, local processes during the first
million years after the birth of the Sun. So far, an astrophysically consistent chondrule
formation scenario explaining major chemical, isotopic and textural features, in particular
Fe,Ni metal abundances, bulk Fe/Mg ratios and intra-chondrite chemical and isotopic
diversity, remains elusive. We examine the prospect of forming chondrules from impact
splashes among planetesimals heated by radioactive decay of short-lived radionuclides using
thermomechanical models of their interior evolution. Intensely melted planetesimals with
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interior magma oceans became rapidly chemically equilibrated and physically differentiated.
Therefore, collisional interactions among such bodies would have resulted in chondrule-like
but basaltic spherules, which are not observed in the meteoritic record. This inconsistency
with the expected dynamical interactions hints at an incomplete understanding of the
planetary growth regime during the lifetime of the solar protoplanetary disk. To resolve this
conundrum, we examine how the observed chemical and isotopic features of chondrules
constrain the dynamical environment of accreting chondrite parent bodies by interpreting the
meteoritic record as an impact-generated proxy of early solar system planetesimals that
underwent repeated collision and reaccretion cycles. Using a coupled evolution-collision
model we demonstrate that the vast majority of collisional debris feeding the asteroid main
belt must be derived from planetesimals which were partially molten at maximum (Fig. 3.1-1).
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Fig. 3.1-1: Schematic illustration of the qualitative thermomechanical planetesimal
evolution regimes. (Top) Low-energy bodies with relatively small radii or late
formation times, which were eligible chondrule precursor bodies (in green) around their
heat climax. (Bottom) High-energy bodies with either large radii or early formation
times, which were eligible precursor bodies only during their brief initial heat-up phase.
Models highlighted in red either do not feature sufficient radiogenic pre-heating or have
lost their primordial metal abundances due to efficient metal-silicate segregation
processes.
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Therefore, the precursors of chondrite parent bodies either formed primarily small, from sub-
canonical aluminium-26 reservoirs, or collisional destruction mechanisms were efficient
enough to shatter planetesimals before they reached the magma ocean phase.

b. Coupling collision and geodynamical models (G.J. Golabek, A. Emsenhuber and M.
Jutzi/Bern, E.l. Asphaug/Tucson and T.V. Gerya/Zurich)

Giant impacts have been suggested to explain various characteristics of terrestrial planets and
their moons. However, so far in most models only the immediate effects of the collisions have
been considered, while the long-term interior evolution of the impacted planets was not
studied. Here we present a new approach, combining 3-D shock physics collision calculations
(Fig. 3.1-2) with 3-D thermochemical interior evolution models.
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Fig. 3.1-2: Material and temperature distributions resulting from grazing collision
simulations and at t = 18 h after the impact. Colors for material distribution are as
follows: blue for target mantle, purple for impactor mantle, red for target core and
orange for impactor core.

We apply the combined methods to a demonstration example of a giant impact on a Mars-
sized body, using typical collisional parameters from previous studies. While the material
parameters (equation of state, rheology model) used in the impact simulations can have some
effect on the long-term evolution, we find that the impact angle is the most crucial parameter

26



for the resulting spatial distribution of the newly formed crust. The results indicate that a
dichotomous crustal pattern can form after a head-on collision, while this is not the case when
considering a more likely grazing collision. Our results underline that end-to-end 3-D
calculations of the entire process are required to study in the future the effects of large-scale
impacts on the evolution of planetary interiors.

c. Understanding evolution of interior of the Moon by in situ density determination of deep
lunar melts (A. Mallik, T. Ejaz/Kharagpur, S. Petitgirard, S. Shcheka, W. Malfait/Zurich, M.
Wilke/Potsdam and G. Garapic/New Paltz)

Eleven of the 25 varieties of pristine, near-primary lunar glasses from Apollo missions 11 to
17, have FeO concentrations > 6 wt. % and TiO, concentrations > 16 wt. %. Experiments on
these pristine lunar glasses source their depths in the lunar mantle between 275-690 km from
the surface. How are Fe-Ti-rich sources formed in the lunar mantle at such depths, when the
crystallization of the lunar magma ocean should prevent this? Perhaps the most appealing way
to do so is by overturn of the lunar mantle. The last 95 % of the lunar magma ocean during
crystallization produced a dense, radioactive element-rich (KREEP), ilmenite (Fe-Ti)-rich
layer below the floatation crust of plagioclase, which could sink through the mantle due to its
density. If the Moon does have a Fe-rich core, this layer could sink until the CMB where it
can undergo heating by radioactive decay and rise as an upwelling once it achieves thermal
buoyancy. The upwelling could provide heat for partial melting to produce mare basalts in the
lunar interior. Inefficient overturn, convective mixing and/or upwelling could have created
Fe-Ti-rich zones in the lunar mantle that may have been sources for Fe-Ti-rich mare basalts.
On the other hand, a partially molten layer near the CMB of the present-day Moon has been
proposed based on the absence of observed deep far-side quakes, reflected phases from deep
moonquakes as well as tidal energy dissipation in the lunar interior. The most likely source
for the partial melt would be the Fe-Ti-rich layer that is the product of the overturn episode
and the melt will be stable at the CMB only if it is denser than the overlying mantle. So far,
based on published estimates, lunar basalts that likely contain contributions from this
overturned Fe-Ti-rich layer are less dense than the overlying mantle at P-T conditions of their
generation, hence, they will rise and not sink. The phase equilibria and melt compositions will
be highly dependent on the proportion of mixing between this Fe-Ti-rich layer and the
surrounding ambient mantle.

We have undertaken an experimental study to investigate the phase equilibria of the Fe-Ti-
rich layer and the ambient mantle (mixed in different proportions) at pressures ranging from 2
to 4.8 GPa, covering the depths from sources of Fe-Ti-rich basalts (obtained from previous
studies) to the lunar CMB. Preliminary results show that the overturned Fe-Ti rich layer will
undergo complete melting at P-T conditions relevant for generation of Fe-Ti rich mare basalts.
This implies that a melt of the same composition as the Fe-Ti rich layer will sink to the CMB
and remain stable until the present day, only if it is denser than the surrounding mantle.
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Density estimates of the molten Fe-Ti layer obtained using the current range of published
values of isothermal bulk moduli and their pressure-temperature derivatives do not help
conclude the fate of such melt because the densities encompass values that are both higher
and lower than that of the lunar mantle (Fig. 3.1-3). Hence, we have proposed to measure the
density of Fe-Ti enriched lunar melts in situ at the relevant P-T conditions using the X-ray
absorption technique in a Paris-Edinburgh press at ESRF. The depth of density crossover
between these melts and the ambient lunar mantle will determine whether: (a) the melts will
sink and settle at the lunar core-mantle boundary (CMB), forming the partial melt layer
suspected at the present CMB based on seismic studies; or, (b) the melts will rise, undergo
reactive flow with the surrounding lunar mantle, and likely erupt as mare basalts that have
been sampled by Apollo and Luna missions.
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d. Constraints on Lunar structure from combined geochemical, mineralogical, and
geophysical modeling (A. Mallik, in collaboration with H. Fuqua/Berkeley, P.
Bremner/Gainesville, M.R. Diamond/Berkeley, S.J. Lock/Cambridge, S. Panovska/Potsdam, Y.
Nishikawa and H.J. Perez/Paris, A. Shahar/Washington DC, W.R. Panero/Columbus, P.H.
Lognonne/Paris and U. Faul/Cambridge)

The internal structure of the Moon is poorly constrained. In this study, we use a

multidisciplinary approach to attempt to constrain key parameters of the lunar structure. We
use 1-D lunar compositional models with chemically and mineralogically distinct layers, and
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forward calculated physical parameters, in order to constrain the internal structure. We
consider both a chemically well-mixed model with uniform bulk composition, and a
chemically stratified model that includes a mantle with preserved mineralogical stratigraphy
from magma ocean crystallization. Additionally, we use four different lunar temperature
profiles that span the range of proposed selenotherms, giving eight separate sets of lunar
models. In each set, we employed a grid search and a differential evolution genetic search
algorithm to extensively explore model space, where the thickness of individual
compositional layers was varied. In total, we forward calculated over one hundred thousand
lunar models.

It has been proposed that a dense, partially molten layer exists at the CMB to explain the lack
of observed far-side deep moonquakes, the observation of reflected seismic phases from deep
moonguakes, and enhanced tidal dissipation. However, subsequent models have proposed that
these observables can be explained in other ways. In this study, using a variety of modeling
techniques, we find that such a layer may have been formed by overturn of an ilmenite-rich
layer, formed after the crystallization of a magma ocean. We therefore include a denser layer
(modeled as an ilmenite-rich layer) at both the top and bottom of the lunar mantle in our
models.

From our preliminary results, we find models that explain the observed lunar mass and
moment of inertia and estimated bulk silicate lunar composition from previous studies. We
find that only a narrow range of core radii are consistent with these constraints. Furthermore,
in the chemically well-mixed models, we find that a dense layer is required in the upper
mantle to meet the moment of inertia requirement. In no set of models is the mass of the
lower dense layer well constrained. For the models that fit the observed mass and moment of
inertia, we calculated 1-D seismic velocity profiles, most of which compare well with those
determined by inverting the Apollo seismic data from previous studies.

e. The post-spinel transition in the system Mg,SiO4-Fe,SiO4: Complete agreement with the
660-km discontinuity depth and the zero-pressure interval explaining the sharp discontinuity
(T. Ishii, R. Huang, H. Fei, I. Koemets, Z. Liu, F. Maeda and L. Yuan/Sendai, L. Wang, D.
Druzhbin, T. Takafumi/Hiroshima, S. Bhat, R. Farla/Hamburg, T. Kawazoe, N. Tsujino/
Misasa, E. Kulik/Hamburg, Y. Higo/Kouto, Y. Tange/Kouto and T. Katsura)

The 660-km seismic discontinuity (D660) is key to understanding the structure and dynamics
of the Earth's mantle. Seismological studies showed that the discontinuity depth corresponds
to 23.4 GPa and the thickness is extremely sharp (less than 2 km = 0.1 GPa). It is believed
that the post-spinel (Psp) transition, the decomposition of ringwoodite (Rw) to bridgmanite
(Brg) + ferropericlase (fPc), is the cause of the D660.These seismological features of D660
therefore have to be explained by the Psp transition. Nevertheless, all in situ X-ray diffraction
studies with Kawai-type multianvil presses (KMAP) give transition pressures at 1900-2000 K
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that are 0.5-2 GPa lower than at the D660. Experimental uncertainty in pressure (> 0.2 GPa)
also hampers a definitive conclusion to the transition interval. In this study, we carefully
examined the pressure and sharpness of the Psp transition in the system Mg,SiO4-Fe;SiO,
using our advanced KMAP techniques.

Energy dispersive X-ray diffraction experiments under high pressure and temperature were
conducted using the KMAP, SPEED-MKk.II, combined with a cell assembly (Fig. 3.1-4) at the
synchrotron radiation facility, SPring-8, in Japan. We took the following special strategies.
(1) The starting materials were mixtures of olivine, orthopyroxene and (f)Pc with bulk
compositions of Mg,SiOs (Fo100) and (Mgo.7Feo3)-SiOs (Fo7g), respectively, allowing both
normal and reversal transitions. (2) We loaded both samples in the same sample chamber to
determine these phase transitions simultaneously (Fig. 3.1-4c). (3) Based on the transition
pressure difference between Foi00 (RwW to Brg + Pc) and Foz (Rw + fPc + stishovite (St) to
Brg + fPc +St), we constrained the upper limit of the Psp transition binary loop thickness (Rw
+ Brg + fPc). (4) Pressure drop during heating was suppressed by increasing press load
(forced pumping technique). (5) Sample pressures with a precision of ~ 0.05 GPa were
determined using high-count and clean multiple peaks (mainly eight) of a MgO pressure
marker obtained by wide opening for the X-ray (Fig. 3.1-4d). (6) The width of the binary loop
at Fozo was estimated based on available thermodynamic data obtained from the literature's
partitioning experiments.
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Fig. 3.1-4: (a-c) Cross sections of a cell assembly for in situ X-ray diffraction
experiments. (d) A radiography image of the sample part after compression. Small and
large boxes are typical incident X-ray slit sizes for samples and the MgO pressure
marker (P.M.), respectively.
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Our findings are as below. (1) The transition pressure in Foigo completely agrees with the
D660 depth at an expected mantle temperature of 1900-2000 K (Fig. 3.1-5a), indicating that
the apparently lower pressures reported by previous studies are probably experimental
artefacts due to the pressure drop upon heating. (2) The effect of Fe component on the
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transition pressure is almost zero (Fig. 3.1-5b). (3) The hypothetical transition pressure in
Fe,SiO, is higher than in Foa, contrary to the previous understanding (Fig. 3.1-5b). (4) The
pressure difference of 0.14 GPa between Fo;g0 and Fozo and the Fe/Mg partition coefficients
among Brg, Rw and fPc suggest that the pressure interval is almost zero at Fogy (~ 0.01 GPa at
1700 K and even smaller at 2000 K) (Fig. 3.1-5b), explaining the sharp D660. Thus, we
conclude that the Psp transition undoubtedly corresponds to the D660.
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Fig. 3.1-5: (a) Phase boundaries of the Psp transition in Mg,SiO4. Plots are the present
data determined based on the Tange MgO scale [Tange et al. J. Geophys. Res., 114, B3,
2009]. Solid lines (T-3BM and T-Vinet) were drawn based on the Clapeyron slope [Fei
et al. J. Geophys. Res.109, B2, 2004] recalculated based on the Tange MgO scale.
Dashed lines were the phase boundary reported (FO4 (S-3BM)) by Fei et al. [2004] and
those recalculated (FO4 (T-3BM and Vinet)) based on the Tange MgO scale. Bold black
line is an expected P-T range of D660. (b) Phase diagram in the system Mg,SiOy-
Fe,SiO, at 1700 (black). Phase diagram at 2000 K (purple) were drawn with the
Clapeyron slope by Fei et al. [2004]. Bold red and purple lines were calculated using
literature's thermodynamic data.

f. Numerical modelling of water in Earth's mantle (P. Eichheimer, M. Thielmann, G.J.
Golabek)

The transport and storage of water in the mantle significantly affects several material
properties of mantle rocks and thus water plays a key role in a variety of geodynamical
processes (tectonics, magmatism etc.). The processes driving transport and circulation of H,O
in subduction zones remain a debated topic. Geological and seismological observations
suggest different inflow mechanisms of water e.g., slab bending, thermal cracking and
serpentinization, followed by dehydration of the slab. Employing 2D simulations (Fig. 3.1-6)
of subduction over time we can estimate the loss of water from the slab into the mantle wedge
caused by dehydration processes. Using this first-order approximation we are able to make
first-order estimations on how much water can be delivered into the deeper mantle.
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Furthermore both shallow and steep subduction can be observed on Earth. Most previous
numerical models did not take different dip angles and subduction velocities of slabs into
account. To which extent these parameters and processes influence the inflow of water still
remains unclear. In the next steps we want to study the effect of those parameters
systematically.
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Fig. 3.1-6: (Top panel) Computed errors of the velocities in x and z direction in
comparison to the velocities computed using the analytical solution for the cornerflow
assuming a fixed plate. (Bottom panel) Velocities in x and z direction within the whole
model domain.

g. The effect of an interconnected weak layer network on lower mantle dynamics (M. Urgese,
G.J. Golabek, H. Marquardt, M. Thielmann and J. Hernlund/Tokyo)

The Earth's lower mantle, ranging from 660 km to 2890 km depth, plays a key role for global
dynamics. This region of the Earth, which links the hot liquid outer core to the Earth's upper
mantle and surface, constitutes more than 50 % of Earth's volume and is the largest
geochemical reservoir for most elements. The Earth's lower mantle is dominated by the
mineral phases (Mg,Fe)O ferropericlase and (Mg,Fe,Al)(Al,Si)O3; bridgmanite. Experiments
suggest that these two minerals have markedly different rheological properties, with
ferropericlase likely being the weaker phase. This implies that two endmember scenarios can
describe the rheology of the two-phase mixture: (i) The weak ferropericlase exists as an
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isolated phase within the bridgmanite matrix that controls the bulk deformation behaviour and
(i) ferropericlase develops an interconnected weak layer network and dominates the bulk
deformation. Theoretical considerations suggest that the effective viscosity between these
endmember cases varies by 2-3 orders of magnitude. It has been suggested by recent studies
that the mantle regions where rheology is controlled by the stiffer bridgmanite might explain
the stagnation of subducting slabs at around 1000 km depth as detected by various seismic
tomography studies.

In this project, we quantitatively test the effects of possible crossovers between the two
endmember scenarios within Earth's lower mantle. For this purpose we perform global-scale
2D spherical annulus simulations using the state-of-the-art finite volume code StagY'Y. For
this study we implement various strain-weakening approaches (Fig. 3.1-7) to test whether
distinct regions characterized by unconnected ferropericlase can persist throughout Earth's
long-term evolution.
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Fig. 3.1-7: Results of a 2D spherical annulus calculation after 4.5 Gyr of evolution
assuming a viscosity contrast of 100 between bridgmanite and ferropericlase. The
viscosity subplot shows several weak high strain regions separating more viscous
weakly deformed blocks that remain stable on the long-term.
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h. 3D numerical permeability determination (P. Eichheimer, M. Thielmann, G.J. Golabek, in
collaboration with W. Fujita, M. Nakamura and S. Okumura/Sendai)

Fluids are released by mineral dehydration reactions within subduction zones and move
upwards due to their positive buoyancy. Therefore permeability is a key factor for fluid
migration, thus it is necessary to determine this parameter on the microscale using state-of-
the-art methods. For this purpose we use a numerical approach to determine the permeability
of rock samples recovered from subduction zones. To calculate the permeability the 3D
thermomechanical code LaMEM (Lithospheric and Mantle Evolution Model) developed by
Anton Popov and Boris Kaus is used. In several preprocessing steps the given computed
tomography (CT) data from literature are converted into a regular three-dimensional cartesian
grid. The effective permeability is then computed using the solution of the Stokes equations
plugged into Darcy's law. With these technical implementations we are able to obtain
permeabilities in three dimensions at high resolutions.
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Fig. 3.1-8: Processed granular CT data displaying an interconnected fluid network.

I. Mineral scale modelling of two-phase deformation with application to the lower mantle (M.
Thielmann, G.J. Golabek and H. Marquardt)

Rocks in the lower mantle are not homogeneous, but consist of different mineralogical phases,
with the two most abundant phases being bridgmanite and ferropericlase. Recent experiments
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have highlighted the importance of ferropericlase in the deformation of the lower mantle,
since linkage of the weak phase might induce a switch from a load-bearing framework
(controlled by bridgmanite rheology) to a interconnected weak layer state (controlled by
ferropericlase rheology). As the rheology of both phases at mantle temperatures and pressures
is not well known, we use numerical models (Fig. 3.1-9) to systematically study the effect of
phase distribution and rheology on effective rheological properties.

The distribution of weak phases is prescribed using random fields, thus making a statistical
approach indispensable. The usage of random fields also allows us to prescribe a certain
topology of the weak phase and to investigate its effect on bulk properties.

Adding a weak phase has several effects: First, the internal strain rate, stress and pressure
fields become strongly heterogeneous, thus resulting in at times unexpected behaviour and
localization of deformation. Second, the bulk rock is weakened. The amount of weakening
strongly depends on the topology of the weak phase as well as on its rheology. The results
obtained in this project can be used to (i) develop upscaling methods that can then be used in
large scale simulations and (ii) to help determine the rheologies of bridgmanite and
ferropericlase in laboratory experiments. They also highlight the need of more deformation
experiments at high temperatures and pressures to better determine the rheology of the two
constituents at these conditions.
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Fig. 3.1-9: (left) Stress distribution in one model with 20 % of a weak phase (100 times
weaker than the more abundant phase) Here, both phases have a nonlinear rheology
with a stress exponent of n = 3. (right) Probability distributions for obtaining a certain
bulk viscosity depending on the topology of the weak phase. The topology is
determined by the correlation length ¢ (see legend), where small values indicate
isolated blobs and larger values indicate elongated (and possibly connected) structures
in the shear direction.
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Fig. 3.6-12: (bottom) KAM distribution sample M621 (violet) deformed at 1200 °C.
The initial KAM distribution (dotted lines) is shifted to the right due to the strain, for
the bulk (dashed lines) and the surface (full lines). (Top) Deforming at higher
temperature leads to less strain heterogeneities due to activation of GBS.

g. Transmission of dislocations across olivine grain boundaries (F. Ferreira and K.
Marquardt)

Much of our understanding of the mechanical properties of the Earth's upper mantle relies on
coupling large scale geophysical observations to the physical properties of minerals. Since
olivine, the most abundant and weakest phase in the upper mantle, is elastically anisotropic,
the development of crystal preferred orientations (CPO) by mantle flow leads to large scale
seismic anisotropy. In the uppermost part of the upper mantle (< 200 km of depth), olivine is
believed to deform mainly by dislocation creep. In polycrystalline materials, plastic
deformation progresses through the transfer of dislocations across individual grain boundaries
(slip transmission). Grain boundaries may influence slip transmission through different ways:

a) Slip transfer occurs through the grain boundary in a (near) direct transmission of
dislocations;
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b) Slip progress to the next grain with only partial continuity, leaving residual boundary
dislocations;

c) Grain boundary is impenetrable and additional slip systems are required to maintain
boundary continuity.

Slip transfer requires that geometric compatibility exists between neighbouring grains, i.e.,
the angle between the slip plane normal, iy, and the angle between the slip direction, k, of the
incoming and outcoming slip systems should be as small as possible. This relation is given by
the m' factor (Eg. (1)), which ranges from O (impenetrable boundary) to 1 (transparent
boundary).

m' = (N " Noye) (Bin - boyr) = cos() - cos(k) 1)

Here we analyse slip transmission and the distribution of grain boundaries in olivine (Fosp)
torsion — deformed in a Paterson triaxial apparatus. Conditions of deformation are: o (shear
stress) = 168 MPa, T (temperature) = 1200 °C, y (shear strain rate) = 5 x 10™ s™*. Olivine
deformation is mainly accommodated by dislocation creep. Slip transmission, obtained
through the m' factor, becomes easier as strain increases (Fig. 13, 14a). Boundaries that share
a misorientation axis parallel to [010] are the ones where slip transfer occurs more easily (Fig.
14b). At the highly deformed area, (010) grain boundary planes are the most frequent
boundaries (Fig. 14c). This shows that crystal alignment and slip transfer are intrinsically
correlated. As deformation progresses, more grains are oriented in such a way that active
dislocations, in the respective conditions, can easily glide, here with the (010) planes parallel
to the shear plane. This also means that slip systems of adjoining grains are closer to
coincidence, thus a feedback process is formed. Further understanding on how grain
boundaries affect plastic deformation of olivine should include experimental observations of
slip transmission.
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Fig. 3.6-13: Grain boundaries of XZ surface of the torsion deformed sample, coloured
by the m' factor. Strain increases from =0to = 10.9 towards east. The m' factor
spans from O (Impenetrable boundary) to 1 (Transparent boundary).
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Fig. 3.6-14: a) Mean m' factor as a
function of the total strain (y). b)
Misorientation axes distribution
contoured for the m' factor. ¢) Grain
Boundary Plane Distribution obtained
from Electron Backscattered
10 Diffraction (EBSD) data averaged over
three mutually orthogonal surfaces.
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h. Chemical signature of migrating grain boundaries in polycrystalline olivine (Y. Boneh/
Providence and K. Marquardt)

Olivine is the most abundant phase of the upper mantle and influences its physical and
chemical properties. The structure and chemistry of olivine grain-boundaries is speculated to
be a reservoir for incompatible elements and impact geophysical observables due to their
contribution to the mantle's viscosity, electrical conductivity, grain-size, partial melt
distribution, and processes coupled with diffusion along grain boundaries. Here we
investigate the chemical characteristics of grain boundaries in an olivine-dominated aggregate.
The sample is synthesized from San Carlos olivine where fayalite has been added to obtain
Fosp olivine composition with minor amounts of enstatite. The sample went through two
evolutionary stages. At the first stage, the sample was deformed in torsion to shear strains up
to ~ 10 at a constant twist-rate under conditions of 1200 °C and 300 MPa confining pressure.
At the second stage, the sample was annealed under hydrostatic conditions of 1250 °C and 1
GPa to investigate the microstructural evolution during post-deformation recovery and grain-
growth.

The initial microstructure of the deformed sample consists of a mean grain-size of ~ 10
microns and a narrow, unimodal grain-size distribution. During annealing a transient
microstructure develops where some grains experience abnormal and faceted grain-growth
(i.e., porphyroblasts, 'p’) while highly strained grains experience no significant
recrystallization or growth (i.e., matrix, 'm’). This transient microstructure is characterized by
a bimodal grain-size distribution (e.g., map in Fig. 3.6-15).
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(@) Porphyroblast — Porphyroblast

Porphyroblast

Porphyroblast

Fig. 3.6-15: Bright field TEM micrographs of three different interfaces that dominate
the microstructure at a transient annealing stage. The main interfaces are: a) p-p-grain
boundaries, b) p-m-grain boundaries and ¢) m-m-grain boundaries.

Using transmission electron microscopy (TEM) in conventional mode, high-resolution and
analytical mode, e.g., energy dispersive X-ray spectroscopy, we characterized the three main
categories of grain boundaries between pairs of porphyroblasts (p-p), pairs of matrix grains
(m-m), and grain boundaries between porphyroblast and matrix grains (p-m).

It was found that the p-p-grain-boundaries are enriched in Al and Ca and depleted in Mg, in
comparison to grain interiors (Fig. 3.6-16). However, m-m-grain boundaries show less to no
chemical segregation of these elements (Fig. 3.6-16).

The process that generates the observed abnormal and faceted grain growth can be interpreted
as indicated in Fig. 3.6-17.

The relatively high level of chemical segregation to porphyroblast grain boundaries suggest
that during grain boundary migration incompatible elements are swept by the migrating grain
boundary and thus enriched. Grain boundary enrichment can be explained by a few processes:
(1) The specific grain boundaries of the abnormally grown grain provide a larger density of
energetically favourable storage sites for incompatible elements. (2) The segregated elements
at the grain boundaries of the abnormally grown grain form distinct phases that enhance the

160



mobility of these grain boundaries, similar to complexions in ceramics. (3) The low angle
grain boundaries are formed by dislocation cores and can thus store only very little amount of
impurities (i.e., Cottrell atmosphere). Additionally, diffusion along low angle grain
boundaries is too slow to allow for fast chemical equilibration and efficient grain growth.
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Fig. 3.6-16: Counts of Ca, Al, and Mg normalized by counts of Si (Si is constant along
the boundary) across grain boundaries for pairs of grains (see legend). Grain-boundaries
associate with porphyroblasts show enrichment of Ca and Al with depletion of Mg.
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Fig. 3.6-17: (1) The initial, deformed sample with steady-state microstructure includes a
small number of grains with low dislocation-density and low strain energy. (1) The
gradient in strain energy provides the driving force for initial grain growth. During
growth impurities accumulate at their grain boundaries. The accumulated impurities at
grain boundaries changes the grain boundary structure and energy (eventually the grain-
boundary complexion). (111) The change in GB structure and energy results in abnormal
grains with well-developed facets that are independent of the orientation of other grain
boundaries (e.g., Fig. 3.6-15). (IV) The sample is fully annealed when the
porphyroblasts dominate the microstructure.
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i. Small water dependence of the dislocation mobility in the olivine [001](100) slip system (L.
Wang, T. Kawazoe, N. Miyajima and T. Katsura)

Deformation experiments on olivine suggest that water enhances olivine creep rate to a great
extent, with an exponent of 1.2 on the water content. Besides, olivine fabric changes from A-
type to E-type to C-type with increasing water content. However, the results from
deformation experiments may be biased by the large stress and the existence of free water on
the grain boundaries, which is not the case in the asthenosphere. In order to enhance our
understanding on the water effect on the rheology of mantle minerals, we employed the
dislocation recovery method to study the water effect on dislocation mobility in natural
olivine single crystals. Since the C-type fabric is dominant at high water content, we focus on
the [001](200) slip system in this study.

Olivine single crystals were first annealed at dry/wet conditions to make starting olivines with
water contents ranging from 7 to 100 ppm water. These olivines were then deformed in
simple shear in the [001] direction on the (100) plane to activate the target slip system at 5
GPa, 1473 K at dry/wet conditions. The deformed olivines were annealed at the same
conditions with the time ranging from 6 to 16 hours to recover the dislocations. In all
annealed experiments, the olivine was enclosed by graphite powder acting as a soft material.
To make the dry/wet environment during annealing, different amounts of a mixture of talc +
brucite + FeO were added. Since dislocation character changes from screw to edge with
increasing water content (Fig 3.6-18), dislocation density before and after recovery were
measured on the (001) and (010) planes for dry and wet samples by the oxidation-decoration
technique using SEM. The dislocation annihilation rate constant (k) was obtained from the
following equation, k = (1/ps — 1/p;)/t, where pr and p; are the dislocation densities after and
before annealing respectively, and t is the annealing time.

Fig. 3.6-18: TEM images showing [001] dislocation character changes with increasing
water content. (a) 7 wt. ppm water. (b) 75 wt. ppm water. Screw and edge dislocations
elongate in [001] and [010] direction, respectively.
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Examples of a change in density of [001](100) dislocations are shown in Fig. 3.6-19. TEM
images showing dislocation character changes are in Fig. 3.6-18 The dislocation annihilation
rate constants are plotted against water content in Fig. 3.6-20. By fitting the data to a power
law, the water content exponent of annihilation rate constant is r = 0.2(2). The water
dependence of the rate constant is assumed to be the same as that of dislocation creep.
Therefore, water has a small effect on dislocation creep caused by [001](100) dislocations. In
addition, comparing our results with those from Blaha and Katsura, both [001](100) and
[100](010) slip have the same water dependence. Thus, the fabric transition in olivine should
not be caused by the incorporation of water.

Fig. 3.6-19: Backscattered electron images of the oxidation-decorated olivine. The
bright spots indicate presence of dislocations. The scale bars denote 2 um. (a)
Dislocation structure before annealing. (b) Dislocation structure after annealing. The
water content before and after annealing is 75 ppm. Annealing time is 16 hours.
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j. Activation of the [100](001) slip system by water incorporation in olivine (L. Wang, T.
Kawazoe, N. Miyajima and T. Katsura)

Olivine fabrics are essential to interpret the seismic anisotropy of the upper mantle.
Deformation experiments suggest that olivine fabrics change from A-type to E-type to C-type
with increasing water content. A-type and C-type are well documented both in natural and
laboratory deformed samples and the responsible slip system for these two fabrics are well
studied. However, there are not so many reports on the occurrence of E-type fabric in natural
sample and the responsible slip system, i.e., [100](001) is not yet reported by TEM
observation. In this studies, we check whether [100](001) slip system exists or not.

The olivine single crystals were first annealed at dry/wet condition to make the staring
olivines with water content range from 3 to 50 ppm water. Then, these olivine were simple
sheared in the [001] direction on (001) plane, in an attempt to activate the target slip system at
2 ~5 GPa, 1473 ~ 1600 K at dry/wet conditions. Thin sections of the (001) plane of deformed
olivines were prepared and then argon milled for TEM observation. All the images were taken
perpendicular to the (001) plane.

TEM images of dislocations generated at dry conditions are in Fig. 3.6-21. After deformation
the sample contained less than < 5 wt. ppm water. No dislocation lines are observed on the
(001) plane, indicating (001) is not a slip plane at dry conditions. Only [001] direction
elongated [100] dislocations were observed. SEM image shows that dislocations aligns in the
[010] direction, indicating (010) as a slip plane. Therefore, no [100](001) slip system is
activated at dry conditions.

Fig. 3.6-21: TEM images showing dislocation character of sample deformed at dry
conditions. a) Sample deformed at 2 GPa, 1473 K with water content 4 wt .ppm. b)
Sample deformed at 3 GPa, 1573 K with water content 7 wt .ppm. Images were taken
under g = 400 on (001) plane. Only [001] elongated dislocations were observed.
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Dislocations generated at hydrous conditions are shown in Fig. 3.6-22. The dominant
dislocations are [100](001) edge dislocations. In addition, [001] elongated dislocations which
are dominant at dry conditions also exist. [100](001) dislocation are generally curved and
kinks on dislocation lines are visible. The curved dislocation line indicates the Peierls stress is
reduced by incorporation of water inside olivine and therefore dislocation glide velocity is
enhances. The present results suggest that E-type fabric is preferred to occur at hydrous
conditions, which is consistent with deformation experiments.

Fig 3.6-22: TEM images showing dislocation character of sample deformed at wet
conditions. a) Sample deformed at 2 GPa, 1473 K with 30 wt .ppm water content. b)
Sample deformed at 5 GPa, 1473 K with 49 wt .ppm water content. Images were taken
under g = 400. [100](001) dislocations are generally curved and kinks are shown by red
arrows. [001] elongated [100] dislocations are indicated by blue arrows.

k. Diffusion controlled motion of [001](010) screw dislocation in natural olivine (L. Wang
and T. Katsura)

Constitutive equations for olivine dislocation creep at high temperature have been studied
intensively. All these equations are based on a climb controlled model, i.e., dislocation motion
is rate-limited by diffusion-controlled climb of edge dislocation segments. However, both
motion of screw and edge segments are needed for a dislocation loop to produce macroscopic
strain. If the rate-limiting process of screw dislocation motion is different from that of edge
motion, the rheology of olivine should be reconsidered.

Cross slip of screw dislocations was proposed as a rate limiting process by Poirier et al (1976)
based on the fact that cross slip of dissociated dislocations needs additional energy to
recombine these partial dislocations. However, whether cross slip can be a rate limiting
process for olivine high temperature creep has not been tested by experiments. Therefore we
test this hypothesis using the dislocation recovery technique for olivine [001](010) slip.
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Olivine single crystals were first simple sheared in the [001] direction on the (010) plane to
activate the target slip system at 3 GPa, 1600 K. The deformed olivines were annealed at
room pressure and Ni-NiO oxygen partial pressure conditions from 1473 to 1773 K to
determine the activation energy of motion of [001](010) edge dislocation. Dislocation
densities before and after recovery were measured on the (100) plane by the oxidation-
decoration technique using an SEM. The dislocation annihilation rate constant (k) was
obtained from the following equation, k = (1/p; — 1/p;)/t, where p; and p; are the dislocation
densities after and before annealing respectively, and t is the annealing time. The obtained
activation energy was compared with that of [001](010) screw dislocation from previous
studies.

Dislocation structures of [001](010) dislocations before and after annealing are shown in Fig.
3.6-23. Jogs on screw dislocations are visible. The dislocation annihilation rate constants of
both [001](010) screw and edge dislocations are shown against reciprocal temperature in Fig.
3.6-24. The activation energy for both dislocations are identical, i.e., 400 kJ/mol, which is
identical to that of Si self-diffusion. These indicate that the rate limiting processes in the
motion of edge and screw dislocation are identical, i.e., diffusion process. Therefore, the
conventional recovery controlled model for olivine creep does not need to be modified by the
influence of screw dislocation.

Fig. 3.6-23: BEIs showing the dislocation density (a) before and (b) after annealing at
1763 K for 35 minutes. The images were taken on the (100) plane. Screw and edge
dislocations are lines and dots due to the geometry of their dislocation line. The blue
arrow indicates a screw dislocation and the red arrow indicates a jog on screw
dislocation. The scale bar shown represents 2 pm.

A diffusion controlled motion of screw dislocations is proposed (Fig. 3.6-25). The screw
dislocation can form a jog by cross slip to overcome obstacles it meets during glide (Fig. 3.6-
23 and 3.6-25). Jog has the same Burgers vector (b) as its parental dislocation but its
dislocation line (J) is perpendicular to the direction of b. This is different from its parental
screw dislocation, whose line direction (L) is parallel to the direction of b. Therefore, a jog on
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a screw dislocation is of edge character. The slip plane of the jog is defined by a dislocation
line of itself and a Burger's vector. Screw dislocations glide perpendicular to their dislocation
line and therefore, a jog on the dislocation needs to climb to move along with its parental
dislocation. Thus, climb can serve as a rate-limiting process of screw dislocation movement.
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Fig. 3.6-24: Logarithmic dislocation annihilation rate constants of c-edge dislocation
versus the pressure. Together plotted are the annihilation rate constants of c-screw
dislocation from previous studies. The activation energy for both dislocation are
identical, i.e., 400 kJ/mol.
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Fig. 3.6-25: Schematic diagram shows the motion of a screw dislocation is controlled by
climb of a jog plotted in Cartesian coordinates. The blue spot represents an obstacle
which the dislocation meets during glide. Screw dislocations with a jog (red) glide from
position A to B along Y axis. Line direction of parental screw dislocation (L) and
direction of Burger's vector (b) are parallel to the X axis. Line direction of jog (J) is
parallel to the Z axis. The yellow area indicates the glide plane of the jog, which is
defined by J and b. The shaded area indicates the glide plane of parental screw
dislocation.
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I. Measurement of the silicon self-diffusion coefficient in single-crystal wadsleyite (D.
Druzhbin, H. Fei, R. Dohmen/Bochum, Y. Lin/Beijing, C. Zhang/Beijing, M.
Wiedenbeck/Potsdam and T. Katsura)

Diffusive properties of atoms in mantle minerals at high pressure and high temperature have
an important implication for mantle flow studies. Convection of the Earth's mantle is
accomplished by plastic deformation of rocks, which is mainly controlled by three
mechanisms: diffusion creep, dislocation creep, and grain-boundary sliding. Both the
diffusion creep and dislocation creep at high temperatures are believed to be controlled by
atomic diffusion. Silicon is the slowest diffusing species in the majority of mantle minerals,
and therefore considered as the rate-limiting element for mineral deformation at high
temperatures.

Wadsleyite, a high-pressure polymorph of olivine, is one of the most abundant minerals in the
upper part of the mantle transition zone (410-520 km). Deformation experiments suggested
that water incorporation in wadsleyite significantly enhances the creep rate. However, such
experiments were conducted under several orders of magnitude higher stress conditions than
those in the Earth's interior, which may cause misinterpretation. Diffusion experiments can
bypass this problem because they are performed under hydrostatic conditions. The purpose of
this work is to obtain the silicon self-diffusion coefficient (Dg;) of wadsleyite, as a function of
water concentration (Cy o).

In order to avoid grain-boundary diffusion, measurements are conducted using single crystals.
As reported in previous annual reports, single crystals of Fe-free wadsleyite were already
successfully synthesized. The crystals were oriented and polished on a face parallel to (100),
(010) or (001) plane using ¥ pm diamond powder and alkali colloidal silica. The crystals
were examined by etching using hydrofluoric acid diluted by acetic acid after alkali colloidal
silica polishing to confirm that the whole mechanically damaged layer by diamond powder
was removed. Thin films with thickness of 500-600 nm and the 80 and 2°Si enriched
Mg,SiO, composition were deposited on the polished faces of Fe-free wadsleyite crystals by a
pulsed laser deposition facility at the Institute of Geology, Mineralogy and Geophysics at
Ruhr-Universitat in Bochum.

Trial runs of diffusion annealing conducted using the multianvil apparatus showed that both
dense CsCl pellets and gold as a mechanical buffer helps to prevent the crystal from
mechanical breakage at high pressures. Usage of gold prevents wadsleyite crystals from
dehydration keeping initial water content around 500 wt. ppm. It was established that the
crystals must be placed on a polished hard plane (diamond disk used in this study) to avoid
increasing surface roughness during the diffusion annealing. However, the thin film partially
sticks to the diamond surface.

The isotopic depth profiles were obtained by NanoSIMS (secondary ion mass spectrometry)
with the sputtered crater's dimensions of 10 x 10 um. Cameca NanoSIMS 50L instrument at
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the Institute of Geology and Geophysics, Chinese Academy of Sciences in Beijing was used.
Profiles from samples annealed for 10 hours and more showed that silicon completely
diffused, only those samples from zero time runs and with one-hour annealing time (Fig. 3.6-
26) produced profiles that enabled for further analysis. The depth of the craters was
determined using a 3D-Nanofocus confocal microscope. The diffusion coefficient Dg; was
obtained by fitting to the solution of Fick's second law:

ZQSi—(CO_Ci)-erf< x—h >+(C0+CL)

2881 2 J4Dgit + L 2

where C; is the initial ratio of isotopic concentrations 29Si/288i in the isotopic film, C, is the
initial ratio of isotopic concentration *’Si/®Si in the natural ratio, x is the distance from the

surface (depth), h is the diffusion interface position (boundary between isotopically enriched
film and the crystal), L is the nominal diffusion length in zero-time diffusion runs, related to
surface roughness. The resulting Dg; for dry wadsleyite (< 30 wt. ppm H,0), at 1600 °C) is
2 x 10718 m?/s. This value is more than one order of magnitude faster than the one measured
in wet wadsleyite and reported in the literature.
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Fig. 3.6-26: (a) Diffusion profile of sample 21514 (1600 °C, one-hour annealing); (b)
diffusion profile of sample Z1702 (1600 °C, zero-time run).

m. Interplay between shear heating and grain size evolution in ductile shear zones (M.
Thielmann and T. Duretz/Rennes)

Ductile strain localization in the lithosphere might result in lithospheric-scale shear zones that
are a prerequisite for subduction initiation. Furthermore, if this process happens on short
timescales, it is also capable of generating seismic events, thus providing a mechanism for
intermediate-depth eathquakes.

In this project, we are investigating the interplay between two mechanisms that have been
shown to result in ductile strain localization: grain size reduction and shear heating. Previous
studies have shown that the interplay between those two mechanisms does indeed result in
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catastrophic events that resemble earthquakes. We investigate this feedback loop using 2D
numerical models and assess the parameter range where it is a feasible nucleation mechanisms
for intermediate-depth earthquake generation. To do this, we have overcome a number of
numerical challenges concerning numerical stability and convergence of the nonlinear solver.
First results show deverse behaviour in deformation styles from stable deformation without
catastrophic events to grain size assisted thermal runaway where the initial shear zone splits in
two conjugate shear zones (Fig. 3.6-27).

1200 ] i 3105,
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Fig. 3.6-27: Evolution of temperature (left), grain size (middle) and strain rate (right)
shown in three snapshots (top to bottom). The model is deformed in simple shear with a
strain rate of 3210 1/s. One can see a shear zone initiating from the initial perturbation
(in grain size) and then splitting in two conjugate shear zones. The color scale in the
first strain rate plot (top right) has been adjusted for better visibility.
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