G5071 Modelovaci metody v
petrologii a mineralogii - uvod



Software

Potrebny software bude nainstalovan na pocitacich v ucebne Gp.
Rada uUloh bude fe$ena pomoci MS Excel

Pro vasi potrebu:

Imagel (obrazova analyza) https://imagej.nih.gov/ij/download.html

SolvCalc (Zivcova termometrie) v dokumentech

Perple_ X (TD modelovani)
http://www.perplex.ethz.ch/perplex/ibm and mac archives/WINDOWS/

http://www.perplex.ethz.ch/perplex/datafiles/

Theriak/Domino (TD modelovani)
http://titan.minpet.unibas.ch/minpet/theriak/prog120103/
PyWerami (konturové diagramy pro vystupy Perple_Xu)

http://petrol.natur.cuni.cz/~ondro/pywerami:home



https://imagej.nih.gov/ij/download.html
http://www.perplex.ethz.ch/perplex/ibm_and_mac_archives/WINDOWS/
http://www.perplex.ethz.ch/perplex/datafiles/
http://titan.minpet.unibas.ch/minpet/theriak/prog120103/
http://petrol.natur.cuni.cz/~ondro/pywerami:home

Cil predmetu

Predmeét je navrzen zejména pro studenty petrologie,
mineralogie, geochemie a loziskové geologie.

Klade si za cil zejména umoznit studentim vyzkouset si nékteré
metody zpracovani kvantitativnich dat a inspirovat k uziti téchto
nebo podobnych, modifikovanych metod k feseni jejich vlastnich
témat.

Ma slouzit jako doplnéni nékterych teoretickych predmétu
(Mineralogie, Magmaticka a metamorfni petrologie, Geochemie,
Fyzikalni geochemie), ale zaroven se chce oprostit od jejich
systematiky.



Vybrané metody

Metody nesouvisi nutné s konkrétnim tématem, konkrétni
skupinou mineralu ¢i hornin, a vlastné ani konkrétni geologickou
disciplinou.

Logika vybéru a souvislost (provazanost) jednotlivych metod
bude |[épe demonstrovana po jejich strucném prehledu.



Obrazova analyza, plosné zastoupeni
jednotlivych fazi

Obecné se pomoci obrazové analyzy da ziskat mnozstvi kvantitativnich
informaci o texture horniny, ale také napfr. sristech, odmiseninach ¢i inkluzich.

Pro knihovnu zakoupena kniha: Higgins MD (2006): Quantitative Textural
Measurements in Igneous and Metamorphic Petrology.
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Obrazova analyza, plosné zastoupeni
jednotlivych fazi

V nasSem pripadé — vyuziti pro kvantifikaci zastoupeni jednotlivych fazi v rezu
Predpoklad, Ze poméry mineralt v fezu jsou blizké jejich pomérim v prostoru
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Obrazova analyza, plosné zastoupeni
jednotlivych fazi

2 problémy: 1) poméry fazi v prostoru se v nékterych pripadech

muzou vyrazneé liSit od poméru v fezu - prizkum
dostatecné velké plochy v nékolika rezech; jiné
metody kvantitativni fazové analyzy

Hezel, 2007 XR-tomografie — 3D technika
(Baker et al., 2012)



2D vs 3D texturni analyza

2D textural analysis and
stereological methods

Measurement of 2D
intersection paramelers
in thin sections {long axis,
shape, orientation, etc)

Conversion to 30
using stereology

Crystal Size
Distribution

L {papulathon densinyg

Crystal size

3D textural analysis
by direct methods

Measurement of 3D parameters using X-ray
tomography or serial section reconstructions.
Individual crystals can be identified directly
and measured for shape, size, eic.

Special Features

* Cheap optical microscopes are
readily available

* (Optical methods are well known

* Global parameters (e.g. phase
abundance) can be precisely
determined

* | attice orientations are commonly
available

* Chemical compositions can also be

determined
[ S

* Direct methods can be used for any
shape of crystal or structure

& |ndividual crystals or other
structures can be directly measured

® Typical resolution is as good as
2 um for standard micro CT
applications

® \/ery high resolution is possible for
small samples using synchrotron
analysis

B ]

Limitations

® Stereclogical conversion
necessitates known, regular crystal
shapes

* Stereological conversion is less
precise for small crystals in
population

® Populations of crystals are described
statistically, not individually

* Specialised equipment is expensive;
limited sample size

® Cannot easily separate touching
crystals unless shape is assumed

* | attice orientations are
inaccessible

* Not always possible to identify
different minerals

Jerram et al., 2007



Obrazova analyza, plosné zastoupeni
jednotlivych fazi

2) heterogenita fazi — komplikace, pokud
chceme vypocitat celkové slozeni - odlisit
jednotlivé zény v ramci minerall a pfi
pripravé mapy fazi jim prisoudit rizné vrstvy,
(komplexni metoda — kombinace XR-

mapovani a WDS analyz = XMapTools)
\ Lanari et al., 2014

A

2 problémy:

ternary
feldspar

!

Nakamura et al., 2014
Haifler a Kotkova, 2016

\ hedenbergite

2 T TR
Not selected
(and not Clinopyroxene)

Clinopyroxene Group 1

Clinopyroxene Group 2

Clinopyroxene Group 3



Vztah mezi mineralnim a chemickym
slozenim (horniny*)

* Nemusi jit nutné o celkové sloZzeni horniny, to se dad ostatné zmérit
celohorninovou analyzou. Velmi ¢asto pljde napf. o vypocet slozeni urcité
reakcni textury, pseudomorfdzy nebo polyfazové inkluze.

mineralni slozeni —
proporce jednotlivych
mineral(

(texturni analyza,
kvantitativni fazova
analyza...)

chemické slozeni smeési

chemickeé slozeni (horniny, textury)...

minerald (elektronova
mikrosonda...)




Vztah mezi mineralnim a chemickym
slozenim (horniny*)

v ,objemovych® proporcich

mineralni slozeni —
proporce jednotlivych
minerall

(texturni analyza,
kvantitativni fazova

prevod na
hmotnostni proporce
pomoci hustoty

analyza...) chemické slozeni smési

chemické slozeni (horniny, textury)...

minerall (elektronova
mikrosonda...)

v hmotnostnich proporcich



Vztah mezi mineralnim a chemickym
slozenim (horniny*)

DKfs
0 Sio2 63.84 Ab 7.8%
e 33 ObJ A Al203 1898  Kfs 88.9%
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Na20 0.86
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Hmotova bilance

Bilancuje se prirustek ¢i ubytek hmoty (a jednotlivych slozek) mezi stavem
vychozim a konecnym.

Prikladové aplikace:
* hydrotermalni alterace, metasomatoéza

e stfizné zony
e segregace taveniny pri migmatizaci
e zvétravani (napf. lateriticky profil)




Hmotova bilance

Bilancuje se prirustek ¢i ubytek hmoty (a jednotlivych slozek) mezi stavem
vychozim a kone¢nym. @ Granodiorite

Piikladové aplikace: Py

* hydrotermalni alterace, metasomatoza

e stfizné zony

e segregace taveniny pri migmatizaci
e zvétravani (napt. lateriticky profil)

Goncalves et al.,
2012




Hmotova bilance

Bilancuje se prirustek ¢i ubytek hmoty (a jednotlivych slozek) mezi stavem

vychozim a kone¢nym.

Prikladové aplikace:

* hydrotermalni alterace, metasomatoza
e stfizné zony

» segregace taveniny pri migmatizaci

e zvétravani (napt. lateriticky profil)

Hasalova et al., 2008

@Type I: banded orthogneiss
i i

G2a

Type |I: stromatic migmatite

e Tpe IV: e_bul'lticimatite

B s W




Hmotova bilance

Bilancuje se prirustek ¢i ubytek hmoty (a jednotlivych slozek) mezi stavem
vychozim a kone¢nym.

Prikladové aplikace:

* hydrotermalni alterace, metasomatoza
e stfizné zony

e segregace taveniny pri migmatizaci

« zvétravani (nap¥. lateriticky profil)

MAB9-7

MAB9-4

MAB9-3

Berger et al., 2014 )



Hmotova bilance

Bilance je vztazena k urcitému tzv. referenCnimu ramci. Tim je napt.
predpoklad, Ze néktera ze slozek je nemobilni (pfi procesu ani nepribude ani
neubude) nebo byl zachovan objem télesa vychoziho (pseudomorfdza).
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Termobarometrie

Slouzi k odhadu P-T podminek, za kterych byla v rovnovaze urcita mineralni
asociace

Zejména studium metamorfnich hornin

Vyznam napr. pro konstrukci tzv. P-T drah vyvoje dané horniny a v SirSim
kontextu pro geotektonické modely
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Termobarometrie

systémy

P-T mrizky a kompatibilitni diagramy — uzitecné pro zakladni orientaci v

mineralnich rovnovahach; komplikovanéjsi a omezené uziti pro slozitéjsi

Prehled mineralnich reakci neni

predmeétem naseho zdjmu (probira se

v navazujici magm. a mtmrf. petrologii).
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Termobarometrie

Nékolik metod probiranych v tomto predmétu:

e solvni termometrie

e konvencni termobarometrie

e obsah stopovych prvkl v mineralech
 termodynamické modelovani (pseudosekce...)

Pozor! Pri aplikaci metody se predpoklada rovnovdaha mezi uvazovanymi
mineraly — vyzaduje peclivé petrografické studium horniny.




Solvni termometrie

Vyuziti urCité, omezené misitelnosti minerall s blizkou strukturou, ktera je
zavisla na teploté.

v é

* solvni zivcova termometrie oo phess

* kalcit — dolomit

Mg-calcite

e ortopyroxen — klinopyroxen

Temperature

miscibility gap
two phase region

* muskovit — paragonit

composition of calcite

coexisting with delomite
/at temperature T,

Calcite » Dolomite
CaCO, MgGa_y CaMg(CO3)z

3 " %
Lt t s Or
Fig. 2. Comparisen of isotherms calculated from our model with the experimental data of Seck (197 1a). (a) 750 °C, | kbar; {b)

B257C, | kbar: fe) 900 °C, 0.5 kbar. In Frg. 2c, * marks the bulk composition of a mesoperthite homogenized by Morse (1969, p
1

25)

Fuhrman a Lindsley 1988, experimentalni data Seck 1971



Konvenchni termobarometrie

Principem je distribuce hlavnich prvkld mezi (zejména) horninotvornymi

mineraly v ramci urcité asociace. Tato distribuce je funkci teploty, tlaku a
slozeni.

systém Ca0-Al,0,-SiO,
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Pressure (GPa)
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Konvenchni termobarometrie

Principem je distribuce hlavnich prvkld mezi (zejména) horninotvornymi
mineraly v ramci urcité asociace. Tato distribuce je funkci teploty, tlaku a

slozeni.
aA+bB=cC+dD

AG,=AG ,+RTInK,=0



Termodynamické modelovani

Principem je distribuce hlavnich prvka o
mezi (zejména) horninotvornymi JW17 — greywacke Al flds includo grmusim+H40
mineraly v zavislosti na tlaku a teploté.
Modeluji se (nejcastéji) P-T diagramy "
pro konkrétni horninova slozeni
(pseudosekce), ve kterych jsou
zobrazena pole se stabilnimi
mineralnimi asociacemi v daném P-T
rozpéti. Model se porovnava se
studovanou mineralni asociaci.

Pressure (kbar)

300 350 400 450 500 580 600 650
Temperature (°C)

Pearce et al., 2015



Termodynamické modelovani

Modelovany systém muze obsahovat prakticky vSsechny vyznamné
komponenty: Na,0-Ca0-K,0-FeO-MgO-Al,0,-SiO,-H,0 (+Fe,05,-MnO-TiO,-
CO,...) (a)

10

aHz0 = 1
Al fields include g+mu+im+H,0

JW17 — greywacke

Pressure (kbar)

Pearce et al., 2015 1

300 350 400 450 500 550 600 650
Temperature (°C)



(a)

Pressure (kbar)

Termodynamické modelovani

Modelovani mnozstvi a slozeni fazi prostrednictvim izoplet

aHz0 =1
JWAT7 — greyWaCKe All figlds include u+mu+i|ni+|-bo

Pressure (kbar)

Pressure (kbar)

13-00 350 400 450 SO0
Temperature (“C)

300 350 400 450 500 550 600 650
Temperature (°C)

Pearce et al . 2015 o0 350 400 500 550 600 650

Temperature (*C)



Rozdil: konvencni termobarometrie vs
termodynamické modelovani

Principem obou je distribuce hlavnich prvk( mezi (zejména) horninotvornymi
mineraly.

konvencéni termobarometrie — tzv. inverzni pristup = z mineralni asociace a
slozeni minerall vypocet P-T podminek

termodynamické modelovani — tzv. dopredny, ,,forward“ pristup = pro
vybrané rozpéti podminek se modeluji vysledné asociace a mineralni slozeni,

a hleda se shoda s petrografii



Rozdil: konvencni termobarometrie vs

termodynamické modelovani

konvencni termobarometrie

petrografie
(minerdly +
jejich slozeni)

termodynamické modelovani

petrografie (

ekvilibracni
objem =

celohorninové

slozeni)

vypocet

vypocet

P-T podminky

pseudosekce,
izoplety

petrografie
(minerdl. asociace +
slozeni mineral()

U

)

interpretace P-T
podminek

| 1

vvvvv

modelovani,

interpretace vyvoje h.




Rozpustnost stopovych prvku v
(horninotvornych) mineralech

e Zrvrutilu
e Tivzirkonu
* Tivkremeni

a dalsi

“reversal

Zr0, 4 s ) S——— T2
rutile
ac
q
Tio,
' constant P-T

not to scale

obsah Zr v rutilu
V asociaci s
Zrn+Qz je
pufrovan

asociace
Rt+Zrn+Qz

by

Tomkins et al.,, 2007 ™ . =




Souvislost mezi vybranymi metodami

obrazova
analyza

bilance
hmoty

R

modalni
slozeni

celohorninové

‘l sloZeni (sloZ.

smesi)

i}

Zivcova
termometrie

chemické

analyzy

termodynamické
modelovani




