Pseudosekce:

P-T fazovy diagram v jednoduchém systému
ALSiOg

s demonstraci postupu pi1 tvorbé pseudosekce



Pseudosekce

Jak bylo uvedeno v prezentaci o termobarometrii, pseudosekce je druh fazového
diagramu, ve kterém jednotliva pole reprezentuji jednotlive stabilni mineralni
asociace pro zadané podminky (T, P, sloZzeni systému). Pro modelovani
pseudosekce v nékterém z modelovacich programil je zapotiebi vniting
konzistentni termodynamicka databaze pro relevantni mineraly (koncové
Cleny) a dale tzv. solid solution modely (activity-composition modely...), které
popisuji termodynamické vlastnosti pevnych roztok.

Jednoducha fazové diagramy v jednosloZkovém systému (napt. Si0, nebo
Al,S105) nejsou typickymi pseudosekcemi (ty se zpravidla modeluji pro

(znazornuji pro kazdé pole 1 stabilni fazi v 1-slozZkovém systému) miiZzou byt
proto namodelovany stejnym zpusobem jako pseudosekce a mize byt na nich
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P-T diagram stability polymorfnich modifikaci
AlLSiOg

Ukolem je vytvotit P-T diagram, ktery znazorfiuje, ve které ¢asti P-T prostoru je
stabilni ktera z polymorfnich modifikaci Al,S10s. Jde tedy o P-T diagram pro
konstantni chemicke sloZeni, coZ prakticky odpovida definici jednoduché P-T
pseudosekece.

Modelovat budeme pomoci programu Perple X (Connolly 2005, 2009), coz je
tedy spiSe balik jednotlivych programii. V této prezentaci je podrobné
popsan postup pii modelovani pseudosekce, ktery je obecné platny i pro
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P-T diagram stability polymorfnich modifikaci
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Definice modelované ulohy se provadi pomoci programu build.exe v dne$ni
dobé jiz ponckud zastaralym zptsobem otazka-odpovéd’ v prikazové fadce.
Komentovany postup je v dokumentu build AlI2S105.doc

Pt definici ur¢ime termodynamickou databazi, kterou bude program pti vypoctu
vyuzivat (pro vétSinu tloh bude v soucasnosti nejvhodnéjsi databaze Hollanda
a Powella (1998) aktualiz. v r. 2003. Nachazi se v souboru Ap04ver.dat

Dale pak budeme pottebovat soubor s definovanymi solid-solution modely.
Soubor solution _model.dat nabizi vybér z desitek aktualné vyuzivanym SS
modell pro jednotlivé mineraly.
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Program build vygeneruje soubor *.dat (napt. 4/25i05.dat). Vlastni vypocet se
spusti programem vertex.exe. Postup je velmi jednoduchy, po spusténi
programu vertex se pouze napise nazev naseho modelu (napt. AI2S105).
Béhem vypoctu algoritmus vyuZziva nékteré parametry, které jsou definnovany
v souboru perplex option.dat, a které mohou mit vliv napf. na pfesnost
vysledneého diagramu, ale také na dobu, po jakou vypocet trva. Pro zakladni
modely neni nezbytn€¢ ménit nastaveni. Vypocet naseho diagramu v této tlloze
bude probihat pravdépodobné pouze nékolik sekund. Slozité vypocty vSak
mohou zabrat 1 pomérné mnoho hodin.

Vertex vygeneruje nékolik soubort: *.spt, *.tof, *.plt, *.arf, *.blk.
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Vykresleni diagramu se provadi programem pssect.exe. Nékteré parametry
diagramu (stinovani poli, velikost popiskil a moznosti jejich (ne)zobrazeni) 1ze
meénit v souboru perplex plot option.dat.
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P-T diagram stability polymorfnich modifikaci
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Extrakce kvantitativni informace se provadi pomoci programu werami.exe.
Casto se pouZiva pro tvorbu tzv. izoplet — kontur, které jsou vyneseny do
grafu, a kter¢ prochazeji body s konstantni hodnotou urcitého parametru
(béZné jde o mnozstvi ur¢iteého mineralu nebo urcity kompozicni parametr)
(extrakci téchto informaci se zabyva napft. cvi¢eni na tvorbu T-X fazového
diagramu krystalizace plagioklasu ).

V naSem ptipadé, kdy je sloZeni systému 1 ptislusné faze vzdy totozne, = 1 mol
Al,Si10q, jsou jak slozeni fazi, tak jejich mnozstvi v ramci celych poli jejich
stabilit konstantni. Pomoci werami vSak mizZeme zjist'ovat i jiné informace.
V tomto pripad¢€ nas bude zajimat, jak se fazové pfemeény budou promitat do
hustoty systému. Komentovany postup extrakce hustoty pro mtizku bodu
200x200, ktere pokryji modelovany P-T rozsah je v souboru
werami_AI2Si05.doc. Vystupni soubor ma priponu * (1,2,3...).tab, zde
AI28i05 1.tab.
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Znazornéni kvantitativnich informaci pro 2D mfizku bodi vyextrahovanych
pomoci werami.exe je mozn¢ znazornit napr. pomoci externiho programu
PyWerami.exe, ktery neni soucasti baliku Perple X, ale je urcen pro tento
ucel. Program je ovladan v okné&, je celkem intuitivni a jednoduchy.



P-T diagram stability polymorfnich modifikaci
AlLSiOg

N
i PyWerami
= = & il % % ok
Open Refresh Fill B/W Labels 30 Mede Preferences About
Min:.
N =
o B|D Terezka || Documents ﬁ?ﬂ-p.le_x dﬂir” Al25i05 |
(%) Places Name { Modified > a
2L, Search [ Required_Functions 23/08/2014 |ﬂ
.I‘ & Recently Used B 2125105 1 tab 20:53 L
= B Terezka 5] AI2Si05.ps soubor s vyextrahovanymi  19:6
) Desktop 1 A12Si05.bilk kvantitavnimi informacemi 1916
& Mistni disk () || ) AI2Si0S pit pro 2D mfizku bodii 1916
~ HP RECOVER... T Al25i05.dat 19:13
¥ Jednotka DVD ... | ab_an_melt_5.tab Yesterday at 20:50
& Jednotka DVD... W ab_an_melt_4.plt Yesterday at 20:46

1 ab an melt 4.tab Yesterday at 20:40



P-T diagram stability polymorfnich modifikaci
AlLSiOg

Step: 595152099609 Smooth: 0.0 D

P(bar)

rho,kg/m3 rho, kg/m3

zde je potieba vybrat
parametr, ktery ma byt
vynesen (v jednom souboru
muzZe byt informace o vice
parametrech), vychozi je
vzdy T, kterou v P-T
diagramu



P-T diagram stability polymorfnich modifikaci
AlLSiOg

hUStOta rho,kg/m3

3600

3500

3400

3300

3200

3100

Q000

900
1000 700 800
500 600 T(K)



