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Progress in the determination of  water in glasses and melt inclusions with
Raman spectroscopy: A short review

Fortschritt in der Bestimmung von Wasser in Gläsern und Schmelzeinschlüssen
mittels Raman-Spektroskopie: Ein Kurzbericht

RAINER THOMAS (Potsdam) & PAUL DAVIDSON (Hobart/Australia)
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Zusammenfassung

Die „Komparator-Technik“, die einen wesentlichen Fortschritt in der Bestimmung von Wasser in Gläsern und Schmelzeinschlüssen
mittels Raman-Spektroskopie darstellt, steht im Mittelpunkt des Kurzberichtes. Der Wassergehalt wird einfach durch Vergleich mit
einer Referenzprobe ermittelt. Durch diese Technik ist eine Kalibrierung nicht mehr notwendig. Weiterhin kann mit dieser Technik
der Wassergehalt von Schmelzeinschlüssen bestimmt werden, die sich im Volumen weit von der Oberfläche entfernt in einer Mine-
ral-Matrix befinden. Das ist insbesondere für sehr wasserreiche Schmelzeinschlüsse wichtig, da diese an der Oberfläche spontan
Wasser abgeben würden.

Abstract

This paper is focused on the progress in the determination of water in glasses and melt inclusions with Raman spectroscopy. Using
the presented “Comparator Technique” the water content of a sample is determined by simple comparison with a known standard.
A calibration curve is not necessary. Furthermore, with this technique the water concentration in silicate melt inclusions can be
determined without exposing the inclusions for measurements. This is very important for extremely water-rich melt inclusions,
which would loose H2O on exposure.

studies of volatile-containing glasses (see IHINGER et al.
1994). Recently, the determination of water in natural
glasses using confocal microRaman spectroscopy has
developed into an established, routine analytical method
(THOMAS, 2000 and 2002; THOMAS et al. 2005, 2006a;
CHABIRON et al. 2004; ZAJACZ et al. 2005; BEHRENS 2006;
DI MURO et al. 2006). This technique can be used for
accurate and rapid determination of the total water
content of glasses with high precision (<10%) over a wide
concentration range (i.e., from 0.1 to over 35 mass% (~50
mol% H2O)), however, the lower detection limit remains
un-explored. With some reservation (see BEHRENS et al.
2006), quantitative determinations of the speciation of
water (H2Om/OH) (CHABIRON et al., 2004; DI MURO et
al. 2006) and of heavy water (D2Om/OD) (THOMAS et al,
2006a) are also possible.

The latest developments in the determina-
tion of water with Raman spectroscopy

Our understanding of the behavior of volatiles in silicate
melts has been closely linked to the development of the
experimental and analytical methods used to investigate
them (IHINGER et al. 1994). In this contribution, we show
that the high spatial resolution and accuracy of Raman
spectroscopy make it an important microanalytical tech-
nique for quantifying water in natural and experimental
glasses.

Prior to 1999 microRaman spectroscopy had not been
applied to the quantitative determination of water dis-
solved in silicate melts or glasses, although otherwise used
extensively (e.g., BURKE, 2001), for the identification of
daughter minerals in inclusions, as well as in structural

Verwendete Distiller 5.0.x Joboptions
Dieser Report wurde automatisch mit Hilfe der Adobe Acrobat Distiller Erweiterung "Distiller Secrets v1.0.5" der IMPRESSED GmbH erstellt.
Sie koennen diese Startup-Datei für die Distiller Versionen 4.0.5 und 5.0.x kostenlos unter http://www.impressed.de herunterladen.

ALLGEMEIN ----------------------------------------
Dateioptionen:
     Kompatibilität: PDF 1.3
     Für schnelle Web-Anzeige optimieren: Ja
     Piktogramme einbetten: Nein
     Seiten automatisch drehen: Zusammen pro Datei
     Seiten von: 1
     Seiten bis: Alle Seiten
     Bund: Links
     Auflösung: [ 2400 2400 ] dpi
     Papierformat: [ 595 842 ] Punkt

KOMPRIMIERUNG ----------------------------------------
Farbbilder:
     Downsampling: Ja
     Berechnungsmethode: Bikubische Neuberechnung
     Downsample-Auflösung: 300 dpi
     Downsampling für Bilder über: 450 dpi
     Komprimieren: Ja
     Automatische Bestimmung der Komprimierungsart: Ja
     JPEG-Qualität: Mittel
     Bitanzahl pro Pixel: Wie Original Bit
Graustufenbilder:
     Downsampling: Ja
     Berechnungsmethode: Bikubische Neuberechnung
     Downsample-Auflösung: 300 dpi
     Downsampling für Bilder über: 450 dpi
     Komprimieren: Ja
     Automatische Bestimmung der Komprimierungsart: Ja
     JPEG-Qualität: Mittel
     Bitanzahl pro Pixel: Wie Original Bit
Schwarzweiß-Bilder:
     Downsampling: Ja
     Berechnungsmethode: Bikubische Neuberechnung
     Downsample-Auflösung: 2400 dpi
     Downsampling für Bilder über: 3600 dpi
     Komprimieren: Ja
     Komprimierungsart: CCITT
     CCITT-Gruppe: 4
     Graustufen glätten: Nein

     Text und Vektorgrafiken komprimieren: Ja

SCHRIFTEN ----------------------------------------
     Alle Schriften einbetten: Ja
     Untergruppen aller eingebetteten Schriften: Nein
     Wenn Einbetten fehlschlägt: Abbrechen
Einbetten:
     Immer einbetten: [ ]
     Nie einbetten: [ ]

FARBE(N) ----------------------------------------
Farbmanagement:
     Farbumrechnungsmethode: Farbe nicht ändern
     Methode: Standard
Geräteabhängige Daten:
     Einstellungen für Überdrucken beibehalten: Ja
     Unterfarbreduktion und Schwarzaufbau beibehalten: Ja
     Transferfunktionen: Anwenden
     Rastereinstellungen beibehalten: Nein

ERWEITERT ----------------------------------------
Optionen:
     Prolog/Epilog verwenden: Nein
     PostScript-Datei darf Einstellungen überschreiben: Nein
     Level 2 copypage-Semantik beibehalten: Ja
     Portable Job Ticket in PDF-Datei speichern: Nein
     Illustrator-Überdruckmodus: Ja
     Farbverläufe zu weichen Nuancen konvertieren: Nein
     ASCII-Format: Nein
Document Structuring Conventions (DSC):
     DSC-Kommentare verarbeiten: Ja
     DSC-Warnungen protokollieren: Nein
     Für EPS-Dateien Seitengröße ändern und Grafiken zentrieren: Ja
     EPS-Info von DSC beibehalten: Ja
     OPI-Kommentare beibehalten: Nein
     Dokumentinfo von DSC beibehalten: Ja

ANDERE ----------------------------------------
     Distiller-Kern Version: 5000
     ZIP-Komprimierung verwenden: Ja
     Optimierungen deaktivieren: Nein
     Bildspeicher: 524288 Byte
     Farbbilder glätten: Nein
     Graustufenbilder glätten: Nein
     Bilder (< 257 Farben) in indizierten Farbraum konvertieren: Ja
     sRGB ICC-Profil: sRGB IEC61966-2.1

ENDE DES REPORTS ----------------------------------------

IMPRESSED GmbH
Bahrenfelder Chaussee 49
22761 Hamburg, Germany
Tel. +49 40 897189-0
Fax +49 40 897189-71
Email: info@impressed.de
Web: www.impressed.de

Adobe Acrobat Distiller 5.0.x Joboption Datei
<<
     /ColorSettingsFile ()
     /AntiAliasMonoImages false
     /CannotEmbedFontPolicy /Error
     /ParseDSCComments true
     /DoThumbnails false
     /CompressPages true
     /CalRGBProfile (Adobe RGB (1998))
     /MaxSubsetPct 100
     /EncodeColorImages true
     /GrayImageFilter /DCTEncode
     /Optimize true
     /ParseDSCCommentsForDocInfo true
     /EmitDSCWarnings false
     /CalGrayProfile (¨  )
     /NeverEmbed [ ]
     /GrayImageDownsampleThreshold 1.5
     /UsePrologue false
     /GrayImageDict << /QFactor 0.9 /Blend 1 /HSamples [ 2 1 1 2 ] /VSamples [ 2 1 1 2 ] >>
     /AutoFilterColorImages true
     /sRGBProfile (sRGB IEC61966-2.1)
     /ColorImageDepth -1
     /PreserveOverprintSettings true
     /AutoRotatePages /All
     /UCRandBGInfo /Preserve
     /EmbedAllFonts true
     /CompatibilityLevel 1.3
     /StartPage 1
     /AntiAliasColorImages false
     /CreateJobTicket false
     /ConvertImagesToIndexed true
     /ColorImageDownsampleType /Bicubic
     /ColorImageDownsampleThreshold 1.5
     /MonoImageDownsampleType /Bicubic
     /DetectBlends false
     /GrayImageDownsampleType /Bicubic
     /PreserveEPSInfo true
     /GrayACSImageDict << /VSamples [ 2 1 1 2 ] /QFactor 0.76 /Blend 1 /HSamples [ 2 1 1 2 ] /ColorTransform 1 >>
     /ColorACSImageDict << /VSamples [ 2 1 1 2 ] /QFactor 0.76 /Blend 1 /HSamples [ 2 1 1 2 ] /ColorTransform 1 >>
     /PreserveCopyPage true
     /EncodeMonoImages true
     /ColorConversionStrategy /LeaveColorUnchanged
     /PreserveOPIComments false
     /AntiAliasGrayImages false
     /GrayImageDepth -1
     /ColorImageResolution 300
     /EndPage -1
     /AutoPositionEPSFiles true
     /MonoImageDepth -1
     /TransferFunctionInfo /Apply
     /EncodeGrayImages true
     /DownsampleGrayImages true
     /DownsampleMonoImages true
     /DownsampleColorImages true
     /MonoImageDownsampleThreshold 1.5
     /MonoImageDict << /K -1 >>
     /Binding /Left
     /CalCMYKProfile (U.S. Web Coated (SWOP) v2)
     /MonoImageResolution 2400
     /AutoFilterGrayImages true
     /AlwaysEmbed [ ]
     /ImageMemory 524288
     /SubsetFonts false
     /DefaultRenderingIntent /Default
     /OPM 1
     /MonoImageFilter /CCITTFaxEncode
     /GrayImageResolution 300
     /ColorImageFilter /DCTEncode
     /PreserveHalftoneInfo false
     /ColorImageDict << /QFactor 0.9 /Blend 1 /HSamples [ 2 1 1 2 ] /VSamples [ 2 1 1 2 ] >>
     /ASCII85EncodePages false
     /LockDistillerParams true
>> setdistillerparams
<<
     /PageSize [ 595.276 841.890 ]
     /HWResolution [ 2400 2400 ]
>> setpagedevice


