PROGRAMA PARA CALCULOS PETROQUIMICOS
(NORMA E VALORES DE NIGGLI)
EM COMPUTADOR

Por
GILBERTO AMARAL (1)

SUMMARY

A Fortran program for computer calculation of
the norm and Niggli values is presented. The
calculation time, including input of data and out-
put of results, is of about 35 seconds for each
rock sample. The program was tested for rocks
with calculations already made by hand, and the
results agreed fairly well.

SUMARIO

£ apresentado um programa Fortran para o
cdlculo da norma e dos valdres de Niggli em com-
putador. O tempo de calculo, para cada amostra
de rocha, é de cérca de 35 segundos, incluindo-se
o tempo de leitura dos dados e perfuracdo dos car-
tes com os resultados. Testes efetuados com ana-
lises de rochas calculadas manualmente, forneceram
resultados bastante concordantes.

INTRODUCAO

O presente trabalho foi desenvolvido com
a finalidade de reduzir o tempo empregado
nos célculos petroguimicos pelos métodos con-
vencionais. Além disso, os resultados séo mais
seguros, pois a possibilidade de érro fica res-
trita & perfuracio dos cartdes de dados e po-
de ser facilmente corrigida.

Cérca de 500 andlises quimicas de rochas
foram coletadas na literatura ou fornecidas
por colegas interessados, e calculadas segun-
do o programa ora apresentado. Para véarias
das amostras ja contavamos com os calculos
efetuados manualmente, e os resultados ob-
tidos no computador concordaram plenamen-
te. Na Tabela I, apresentamos a comparacio
entre os resultados obtidos em trés amostras
da Ilha de Trindade, estudada por Almeida
(1961).

O calculo completo, para cada amostra,
toma cérca de 35 segundos se incluirmos o
tempo de leitura dos dados e perfuracdo dos

cartdes com os resultados. Desta maneira,
com o tempo que se leva para calcular ma-
nualmente uma amostra (cérca de 3 horas),
calculam-se cérca de 180 amostras no compu-
tador, contando-se o tempo de perfuracéo dos
cartées com os dados.

Para o calculo da norma, o programa se-
gue o método CIPW, com as modificacoes
propostas por Niggli (Barth, 1952). Assim,
obtemos a porcentagem molecular, e néo em
péso, dos minerais normativos. A seqiiéncia
dos calculos segue o método CIPW original,
que é um tanto diferente daquela proposta
por Barth (1952). Vitaliano, Harvey e Cle-
veland (1965) apresentaram um programa se-
melhante, somente que sem o célculo dos va-
lores de Niggli. Um fluxograma dos calculos,
fornecido por ésses autores foi utilizado pa-
ra a programacio inicial. Todavia, éle se
mostrou falho para o calculo de rochas insa-~
turadas, obrigando-nos a reformular grande
parte do programa original.

UTILIZACAO DO PROGRAMA

o

[

Tt

Um cartdo de processamento possue 80
colunas e 12 linhas, sendo que cada simbolo
(ntmero, letra, sinal aritmético, etc.) ocupa
uma coluna ao ser perfurado. A entrada dos
dados é feita por intermédio de um tUnico
cartio para cada amostra. As quatro primei-
ras colunas sio reservadas para o ntimero de
identificacio da amostra (de 0000 a 9999), e
cada quatro colunas seguintes séo reservadas
para as porcentagens em péso dos diversos
6xidos, obtidas na andlise quimica. Para a
perfeita utilizagdo do programa deve ser ob-
servada rigorosamente a seguinte disposicdo
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para os resultados das analises: Si0,; TiOz;
ALO,; Fe,0,; FeO; MnO; MgO; CaO; Na,O;
K20; P205; 002; S; ZrOz; Cr203. Vejamos o
seguinte exemplo: )

Amostra n° 0012 (Monchiquito da tabe-
la I)

510, = 37,40; TiO, = 2,50; ALO,
= 18,58; Fe,O, = 3,96; FeO — 8,26; MnO
0,15; MgO = 7,93; CaO = 10,00; Na,0
= 3,60; K,0 = 1,90; P,0, = 0,65; co,
0,00; S = 0,00; ZrO, = 0,00; Cr,0, = 0,00.

No cartdo de dados seria perfurado o se-
guinte:

00123740025018580396082600150793100003600
19000650000000000000000

As quatro primeiras colunas referem-se
a0 numero da amostra e cada grupo de qua-
tro colunas restantes a uma porcentagem em
péso de um o6xido (ou enxofre), que deve con-
ter sempre quatro algarismos, dois inteiros e
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dois fraciondrios, nfo sendo necessaria a per-
furacdo do ponto decimal (virgula). Os ze-
ros néo necessitam ser perfurados.

Internamente, o programa é dividido em
sete fases:

1 — Entrada — Leitura e preparacio
dos dados para o célculo;

2 — Calculo dos valdres de Niggli;

3 — Calculo dos minerais normativos
acessorios;

4 — Calculo dos minerais mnormativos
félsicos provisorios;

5 — Caéalculo dos minerais normativos
maficos provisérios;

6 — Calculo dos minerais normativos

félsicos e maficos deficientes em silica, se a
rocha for insaturada, a partir dos correspon-
dentes provisérios;

7 — Saida — Perfuracio dos cartdes com
os resultados.

Tabela I — Comparacio entre cilculos feitos manualmente e em computador

Rocha Olivina Nefelinito (7) (1) Nefelinito (8) Monchiquito (12)
Manual Computador Manual Computador Manual Computador
Norma (2)
OR 7,50 7,375 5,00 4,330 0,00 0,430
AB 0,50 0,741 6,50 6,925 0,00 0,000
AN 21,25 21,554 19,00 19,585 30,00 30,129
NE 18,90 18,770 18,90 18,750 20,10 20,197
LC 8,80 9,316
KF 0,30 0,000
DI 27,40 27,098 24,80 24,777 14,80 13,695
OL 9,75 9,697 7,10 9,137 16,85 17,263
HM 0,037
MT 8,25 8,192 8,50 8,384 4,35 4,311
IL 3,60 3,653 5,00 4,959 3,60 3,626
AP 2,90 2,917 3,20 | 3,190 1,30 1,415
Valores de Niggli
Si 75,40 75,54 76,00 76,10 77,50 77,59
Ti l 3,80 l 3,717 I 5,30 5,20 3,80 3,90
Al | 17,00 ] 17,06 | 17,00 17,13 22,60 22,711
Fm ] 48,20 l 48,09 ] 48,60 48,65 ‘ 45,20 45,29
(& ‘ 26,70 ! 26,69 I 25,30 25,29 22,60 22,22
Alc ! 8,10 l 8,14 I 9,10 ] 8,91 9,70 I 9,75
K l 0,19 | 0,18 | 0,12 ] 0,10 0,25 l 0,25
Mg I 0,52 l 0,52 ' 0,53 [ 0,52 0,55 0,54
Qz ’ — 57,00 , — 57,05 [ — 60,40 I — 59,56 [ — 61,30 — 61,43
| l | I | |

(1) Os numeros entre parénteses referem-se ao ne da amostra no trabalho de Almeida (1961).
(2) Porcentagem de minerais normativos moleculares.



G. AMARAL

No presente programa, a saida € feita por
meio de cinco cartdes, com a seguinte dispo-
sicho (por exemplo, para o monchiquito de
Trindade) :

AMOSTRA
0.000 0.043 0.000 30.129 20.197
13.695 0.000 . 0.000 0.000 17.263
0.000 0.000 0.000 1.415 0.000
77.59 3.90 22.71 45.29 22.22

No primeiro cartdo sai perfurado o ni-
mero da amostra, no segundo a porcentagem
molecular dos minerais normativos félsicos,
na seguinte ordem: Qz, Or, Ab, An, Ne, Lc e
Kf. No terceiro, os minerais normativos ma-
ficos, na seguinte disposicdo: Di, En, Hi, Wo,
Ol, Ac, espaco, En* Fs. BEstes dois tultimos
valores serio explicados adiante. O quarto
cartdo contém os valdres dos minerais aces-
soérios, na seguinte ordem: Calcita, zircio,
cromita, apatita, pirita, ilmenita, titanita, co-
rindon, magnetita e hematita. Finalmente, no
quinto cartio estdo perfurados os valores de
Niggli, na seguinte seqiiéncia: Si, Ti, Al, Fm,
C, Alk, K, Mg e Qz.

Por convencdo, metasilicato de potassio,
metasilicato de so6dio, casilita e perovskita,
aparecem nas posicbes correspondentes a al-
bita, anortita, enstatita e hipersténio, respec-
tivamente, com sinal negativo. Por exemplo,
onde aperecer An — — 3.50, leia-se Ns
= 3,50.

Os valores En* e F's que aparecem isola-
dos no terceiro cartfo, servem para o cdlculo
das moléculas do Di e da Ol. No exemplo
acima, a metade do valor do diopsidio refe-
re-se & wolastonita e a outra metade & ensta-
tita - ferrosilita. Devido que, numa certa
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fase dos céalculos, o computador decide se

calcula enstatita ou hipersténio, é desejavel
saber-se a composicdo molecular déste ulti-

mo. Assim, Hi EN - Fs, e éstes dois va-

Ne¢ 0012

9.316 0.000

0.000 22.796 7.069
3.626 0.000 0.000 4.311  0.000
9.75 0.25 0.54 —61.43

léres sdo os que aparecem isolados. Pode

acontecer que somente a enstatita seja cal-
culada, neste caso ela aparece ao lado do
diopsidio e os valdres isolados serfio nulos.
Isto foi feito porque, apés o calculo dos mi-
nerais maéaficos deficientes em silica, podere-
mos querer saber qual a composicdo mole-
cular déstes minerais (Di = (En -+ Fs) -+
-+ Wo e Ol = Fa -+ Fo). Voltando ao exem-
plo, En }+ Fs — 6,847, mas En*/Fs — 3,22,
donde F's — 1,61, En — 5,24 e Wo — 6,847.
Para o caso da olivina, Fo + Fa — 17,263,
mas Fo/Fa En*/Fs 3,22, portanto:
Fa = 4,09 e Fo = 13,17.

Segue-se, abaixo, o programa propria-
mente dito. Ele consta de 257 cartdes de pro-
cessamento, perfurados, cada um correspon-
dendo a uma instrucdo em linguagem For-
tran. Ao copiar o programa em cartdes de
processamento, deve-se tomar o cuidado de
néo perfurar a coluna n° 6, de manter exata-
mente a mesma seqiiéncia das instrugdes e
de reproduzir todos os simbolos existentes.
Todavia, dadas as peculiaridades de cada
computador (que aceite linguagem Fortran),
recomendamos aos interessados que procurem
orientacdo do pessoal especializado antes do
inicio dos trabalhos.

PROGRAMA

C CALCULOS PETROQUIMICOS (NORMA E VALORES DE NIGGLI)

C PROGRAMA FORTRAN POR GILBERTO AMARAL EPUSP

DIMENSION A(15), B(15), C(10), D(10), PC(15), PP(15)

B(1) = 60.09
B(2) = 79.90
B(3) = 50.98
B4) = 79.85
B(5) = 71.85
B(6) == 70.94
B(7) == 40.32
B(8) = 56.08

B(9) = 30.99

B(10) = 47.10
B(11) = 70.98
B(12) = 44.01
B(13) = 32.06
B(14) = 123.22

B(15) 76.01
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1 READ 90,K,(A(I),I=1,15)

90 FORMAT (I4,15F4.2)
DO 5 I=1,15

ot

PP(I)=A(I)*1000./B(I)
SOMA=0.
DO 6 I=1,15

<D

SOMA=SOMA +PP(I)
DO 7 I=1,15

3

PC(I)==(PP(I)*100.)/SOMA
C(1)==60.09
C(2)==T79.90
C(3)==101.96
C(4)==159.70
C(5)==T71.85
C(6)==70.94
C(7)=40.32
C(8)==56.08
C(9)==61.98
C(10)==94.19
DO 200 I=1,10

200 D(I)==(A(I)*1000.)/C(I)
D(5)=D(5)+42.*D(4)
SOMA=D(3) +D(5) +D(6) +D(7) +D(8) +D(9) + D10
AL==(100.*D(3))/SOMA
FM—=(100. * (D(5) +D(6)+D(7)))/SOMA
CA==(100.*D(8))/SOMA
ALK==(100.*(D(9) +D(10)))/SOMA
SI=(D(1)*100.) /SOMA
TI==(D(2)*100.)/SOMA
AK=D(10)/(D(10) +D(9))
AMG=D(7)/(D(5)4D(6) +D(7))
IF(AL—ALK)201,202,202

201 X=—(100. +8.*AL+}ALK)
GO TO 203

202 X==100. +4.* ALK

203 QTZ=SI—X
PC(5)=PC(5) +PC(6)
CALC=2.*PC(12)
PC(8)=PC(8)—PC(12)
AP=8.*P(C(11)/3.
PC(8)=PC(8)—5.*PC(11)/3.
ZR==2.*P(C(14)
PC(1)=PC(1)—PC(14)
CM=3.*PC(15)/2.
PC(5)=PC(5)—PC(15)/2.
PI=3.*PC(13)/2.
PC(5)=PC(5)—PC(13)/2.
IF(PC(5)—PC(2))8,9,9

o]

AILM=2.*PC(5)
PC(2)=PC(2)—PC(5)
TIT==3.*PC(2)
PC(8)=PC(8)—PC(2)
PC(5)==0.
PC(1)=PC(1)—PC(2)
GO TO 10

©

AILM=2.*PC(2)
PC(5)=PC(5)—PC(2)
TIT==0.

10 IF(PC(3)—PC(10))11,12,12
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11 OR=5.*PC(3)
PC(10)=PC(10)—PC(3)
PC(1)=PC(1)—3.*PC(3)
PC(3)==0.
AB=—3.*%PC(10)/2.
PC(1)=PC(1)—PC(10)/2.
PC(10)==0.

GO TO 13

12 OR=5.*PC(10)
PC(3)=PC(3)—PC(10)
PC(1)=PC(1)—3.*PC(10)

13 IF(PC(3)—PC(9))14,18,18

14 AB=5.*PC(3)
PC(9)=PC(9)—PC(3)
PC(1)=PC(1)—3.*PC(3)
PC(3)=0.
IF(PC(4)—PC(9))15,16,16

15 AC=4.*PC(4)
PC(9)=PC(9)—PC(4)
PC(1)=PC(1)—2.*PC(4)
PC(4)=0.
AN=—3.*PC(9)/2.
PC(1)=PC(1)—PC(9)/2.
PC(9)=0.

GO TO 17

16 AC=4.*PC(9)
PC(4)=PC(4)—PC(9)
PC(1)=PC(1)—2.*PC(9)
PC(9)=0.

17 AN=0.
GO TO 20

18 AB=5.*PC(9)
PC(3)=PC(3)—PC(9)
PC(1)=PC(1)—3.*PC(9)
AC==0.
IF(PC(3)—2.%PC(8))19,21,21

19 AN=5.*PC(3)/2.
PC(8)=PC(8)—PC(3)/2.
PC(1)=PC(1)—PC(3)
PC(3)==0.

20 WO=2.*PC(8)
PC(1)=PC(1)—PC(8)
CR=0.

GO TO 22

21 AN=5.*PC(8)
PC(3)=PC(3)—2.*PC(8)
CR=PC(3)

WO=0.

22 IF(PC(4)—2.*PC(5))23,25,25

23 AMT=3.*PC(4)/2.
PC(5)=PC(5)—PC(4)/2.
HM=0.

PC(4)=0.
IF(PC(5))26,26,24

24 AEN=2.*PC(7)
PC(1)=PC(1)—PC(7)
FS=2.*PC(5)
PC(1)=PC(1)—PC(5)
‘HI=AEN-FS
EN=0.

GO TO 27

25

26

2

3

28

29

30

31

32

34

35

36

ar

38

40

41

42

AMT==3.*PC(5)
PC(4)=PC(4)—2.*PC(5)
PC(5)==0.

HM=PC(4)

EN=2.*PC(7)
PC(1)=PC(1)—PC(7)
AEN=0.

FS==0.

HI=0.

IF(PC(1))28,58,58
IF(EN +HI—WO0)29,32,32

DI=2.*(HI+EN)

HI=0.

EN=0.

OL=0.

WO=WO—DI/2.
IF(WO/4.-+PC(1))30,31,31

EN=—3.*WO0/4.
PC(1)=PC(1) +WO/4.
WO==0.

GO TO 40

WO=WO+4.*PC(1)
EN=3.*PC(1)
PC(1)==0.

QZ=0.

GO TO 59

DI=2.*WO
WO=0.
QZ=0.
IF(EN)33,33,36

HI=HI—DI/2.
IF(HI/4.+PC(1))34,35,35

OL=3.*HI/4.
PC(1)=PC(1)-+HI/4.
HI=0.

GO TO 40

OL=—3.*PC()
HI=HI-}+4.*PC(1)
PC(1)==0.

GO TO 40

EN=EN—DI/2.
IF(EN/4.4PC(1))37,38,38

OL=3.*EN/4.
PC(1)=PC(1)+EN/4.
EN=0.

GO TO 40

OL=—3.*%PC(1)
EN=EN+4.*PC(1)
PC(1)=0.

IF(PC(1))41,100,100

100 QZ==0.

GO TO 59

IF(PC(1)+TIT/3.)42,42,57

HI=——2.*TIT/3.
PC(1)=PC(1) 4 TIT/3.
TIT==0.
IF(AB)47,47,43

117
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43 IF(2.*AB/5. +PC(1))44,45,45

44 ANE=3.*AB/5.
PC(1)=PC(1)+2.*AB/5.
AB=0.

GO TO 47

45 ANE=—3.*PC(1)/2.
AB=AB-5.PC(1)/2.
PC(1)==0.

4

s

IF(PC(1))48,110,110

110 QZ=0.
GO TO 60

48 IF(OR/5.4PC(1))49,50,50

49 ALC=4.*OR/5.
PC(1)=PC(1)+OR/5.
OR==0.

GO TO 51

50 ALC=—4.*PC(1)
OR==OR+5.*PC(1)
PC(1)==0.

5

ey

IF(PC(1))52,120,120

120 QZ=0.
GO TO 61

52 IF(DI/4.+PC(1))53,56,56

53 EN=EN—3.*DI/8.

53 OL=OL+-3.*DI/8.
PC(1)=PC(1)+DI/4.

DI==0.
IF(ALC/4.+PC(1))54,55,55

54 AKF==3.*ALC/4.
PC(1)=PC(1) 4+ ALC/4.
ALC=0.

QZ=0.
GO TO 62

55 AKF=—3.*PC(1)
ALC=ALC-+4.*PC(1)
PCU)==0.

81 QZ—0.
GO TO 62

56 EN=EN-+3.*PC(1)/2.
OL=0L—3.*PC(1)/2.
DI=DI-}4.*PC(1)
PC(1)==0.

QZ=0.
GO TO 61

57 HI=2.*PC(1)
TIT=TIT+3.*PC(1)
QZ=0.

GO TO 59

58 QZ=PC(1)
DI=0.
OL==0.

59 ANE=0.

60 ALC=0.

61 AKF=0.

62 PUNCH 63,K

63 FORMAT (11HAMOSTRA NO., 15)
PUNCH 64,QZ,0R,AB,AN,ANE,ALC,AKF

64 FORMAT (7FS.3)
PUNCH 65,DI,EN,HI,WO,0L,AC,AEN,FS

65 FORMAT (6F8.3,16X,2F8.3)

PUNCH
66 FORMAT (10F8.3)

66,CALC,ZR,CM,AP,PI,AILM, TIT,CR,AMT,HM

PUNCH 70,8I,TI,AL,FM,CA ALK,AK,AMG,QTZ

70 FORMAT (9F8.2)
GO TO 1
END
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