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PROGRAMA FORTRAN PARA LA OBTENCION DE
PARAMETROS GEOQUIMICOS A PARTIR DE
ANALISIS QUIMICOS DE ROCAS

L. G. CORRETGE*

En los ultimos afnos, €l empleo de métodos instrumentales en el andlisis de los
elementos mayores de las rocas igneas y metamorficas, ha tenido como consecuencia la
necesidad de automatizar al méximo los procedimientos de cdlculos petroquimicos,
labor lenta y tediosa cuando se disponen de grandes series de andlisis.

Afortunadamente, la utilizacién de ordenadores nos permiten obtener con como-
didad todo tipo de datos.

Con este fin hemos realizado un programa FORTRAN, utilizando siempre sentencias
procesables en cualquier tipo de ordenador con la excepcién de algunas especificaciones
caracteristicas del lenguaje FORTRAN V, por lo tanto, aunque el programa haya sido
escrito para su utilizacién en el sistema UNIVAC 1108 puede ser adaptado muy fécil-
mente a otros sistemas de procesamiento.

El programa USLPET realizado, es unicamente paramétrico y tiene la particularidad
de procesar indiscriminadamente todos los cdlculos, dejando a criterio del petrélogo
la conveniencia o inconveniencia de utilizar algunos de los datos del OUTPUT para
cada andlisis o grupo de andlisis en concreto.

Los pardmetros se obtienen, unas veces, a partir de los éxidos y otras, a partir de
las proporciones moleculares y atémicas, cuya obtencién estd ultimada en el programa
USLPET.

1. Pardmetros de V. GorTINI (1969): D;e aplicacién en series volcdnicas. Estos
pardmetros intentan diferenciar los magmas de quimismo cortical, de los magmas pro-
cedentes del manto superior. Los pardmetros de Gottini obtenidos a partir del pro-
grama son:

AlO3 — Na0O
LOGT = log
TiO:
(K20 + N320)2
LOGR = log (logaritmo del pardmetro g- de RITTMAN 1957)
SiO2 — 43

2. Pardmetro X de LARSEN (1938).

SiOg
X = ———— & K — Feld — MgQ — Ca0
3
Este pardmetro de gran poder dispersivo nos permite comprobar las variaciones en
el quimismo de series poco diferenciadas, utilizando el valor X como abcisa y como
ordenadas el porcentaje de cada uno de los 6xidos.
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3. Pardmetros de NicGL! (BURRL, 1964), ampliamente utilizados para comparar con
comodidad el quimismo de las rocas tanto igneas como metamorficas.

4. Numero de cuarzo 9% : Se obtienen a partir de los pardmetros de Niggli y es
una expresién de saturacién de la roca con respecto al SiQz. En el programa viene
expresado como QZ:

QZ > O, existencia de SiOs como Oxido {cuarzo).

QZ = O, paragénesis sin cuarzo pero con fases ricas en sflice (piroxenos,
feldespatos).

QZ < O, presencia de silicatos pobre en silice (melilitas, olivino, feldes-
patoides).

5. Caracteristicas cifradas de ZavariTzky (1950): de gran utilidad en el estudio
de series volcdnicas y subvolcdnicas, En el programa los pardmetros se expresan de la
forma habitual: A, B, Cy C (—).

6. Pardmetros de H. pE LA RocHE (1964) aplicabies a granitoides: Estos pardme-
tros son hoy los mds altamente dispersivos y por lo tanto puramente adecuados para
-el estudio de series poco evolucionadas tal como acontece en la mayorfa de los bato-
litos graniticos.

En el programa USLPET, hemos utilizado los variables ROGAL, ROGMAF y
ROGSIL, equivalentes a los siguientes valores de H. de la Roche.

ROGAL = (K + Ca) — Na
ROGMAF = Fe + Mg + Ti
ROGSIL = Si/3 — (Na + K + 2Ca/3)

7. Control de contenido en cuarzo en los granitos: utilizando los sistemas de
H. pE La RocHE (1964). Estos pardametros nos sirven para comprobar si existe una
buena correspondencia entre el contenido modal medio y el andlisis quimico. Se trata
de un cédlculo normativo simple.

Si/3—(K+Na+2Ca/3)

CUAR = ¢ en peso de cuarzo =
5.55

8. Control de contenido en biotita en los granitos: El cdlculo es sumamente util
en los granitos biotiticos o en los de dos micas.

Fe + Mg + Ti

BIOT = 9, en peso de biotita =
5.55

9. Parametros (Al/3 — Na) v (Al/3 — K) de H. pE La RocCHE (1968): Estos pari-
metros permiten la separacién de los dominios volcdnicos y sedimentarios y sirven
como guia de estudio de formacién pluténica y metamorfica. En el programa vienen
expresados por la variable ALSOD y ALPOT.

Al

ALSOD = —— — Na
3
Al

ALPOT = ——— — K
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10. Parametros de KARAYEvVA (1969). Utilizado especialmente en la Geoquimica de
granitoides mineralizados (granitos a granodioritas) los pardmetros que denominamos
AR y AB, sirven para describir la alcalinidad de la roca y el grado de albitizacién.

AR = (Na + K) — Ca
AB = (Na — Ca)/K

11. Parametros de DE LA RocHE & LETERRIER (1973), en rocas volcdnicas: Este
procedimiento basado en una transposicién del tetraedro de Tilley permite diferenciar
muy claramente todas las series volcdnicas, merced al gran poder dispersivo de los
parametros y a la proyeccién del plano critico de subsaturacién (Cpx — Pl — Ol). En
USLPET los denominamos

ROVAB = 4Si — 11(Na + K) — 2(Fe + Ti)
ROVOR = 6Ca + 2Mg + Al

12. Pardmetros de OPLETAL (1971), son modificaciéon de los de KoLER-RaAz (1951).
Proporcionan un tipo de cdlculo normativo. Los andlisis se procesan de forma diferente
segun pertenezcan a diferentes tipos de rocas:

Grupo I: AIK + 2(Ca + Ba 4+ Sr) > Al> AIK
Grupo II: AIK + 2(Ca + Ba + Sr)> Al << AIK
Grupo III: AIK + 2(Ca 4+ Ba + Sr)> Al

Los pasos concretos que se efectian en cada caso pueden consultarse en la obra
de OPLETAL o en el listado del programa. Los pardmetros que se obtienen, nueve en
total, se proyectan en dos tridngulos, pudiendo unirse los valores de dos a dos por
medio de un vector. La informacién que proporcionan los pardmetros de OPLETAL e€s
la siguiente:

a) Relacién de los grupos de componentes (> gz, f, fm) que representan respecti-
vamente al cuarzo libre, feldespatos y componentes madficos. En nuestro programa:

QIZ = 4+ qz
Fl = F
FM2 = fm
b) Relacién porcentual de los componentes K — Na — Ca, ligados a enlaces fel-

despdaticos expresados en el programa con los variables:

SOD = Na
CAL = Ca
POT = K

¢) Basicidad tedrica de la plagioclasa: BASPG.
d) Relacién porcentual de los componentes ligados a componente méfico:
Grupo I: Fe— Mg — Ca

Grupo TII: Fe— Mg — Na
Grupo III: Fe — Mg — Al
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Expresados en el programa por las variables FER, MAG, CAL, ALUM y SODIO.

Los datos de entrada se han programado en formato (4A1l, 10F6.2). Los caracteres Al
corresponden a la etiqueta de referencia del andlisis, que nos permitird por medio de
cuatro caracteres numeéricos, alfabéticos o alfanuméricos, identificar con facilidad el
andlisis.

Los 6xidos utilizados en este programa son 10, reservdndonos seis espacios para cada
andlisis, incluyendo el punto decimal y dos decimales. El orden de entrada es SiOs, TiOs.
AlOs, FesOs, FeO, MgO, CaO, Na,O, K,0, P,0s.

Los datos de salida, incluyen como encabezamiento, la etiqueta del andlisis, los
valores de los 6xidos utilizados como datos de entrada y a continuacién todos los pard-
metros procesados por el ordenador, con sus etiquetas de identificacién correspondientes.

Para mayor comodidad del lector incluimos el OUTPUT de un andlisis a conti-
nuacién del listado del programa.
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DEPARTAMENTO DE PETROLOGIA UNIVERSIDAD DE SALAMANCA
PROGRAM. L.G.CORRETGE UNIVERSIDAD DE SALAMANCA
PROGRAMA USLPET,»CALCULOS PETROQUIMICOS

PEAL LCST+LOGRIKeMGIMAGING?Z

DIMENSION Z(10)+A€13)+8(10) +N(4)
READIS+70+ENDZ100) NoZ.

PARAMETR0S DE V.GOTTINI

IF((Z031-Z081) eLTa040RaZ(2).LELNLIGO TO 5
IFCE2(1)1-43.).LE.0.)50 TO §
LOGT=ALOGLIC(ZE3)-208)0)72(2))
LOGRZALOGIN((Z(3I+Z(8) ) *%2./ (Z(1)-43.))
DIAGRAMA DT [ ARSENsVALOR DE LA A3CISA X

Xz ZU13/3.4709)-Z(5)-246)~2(T)

CALCULO DE NUMEROS MOLECULARES EQUIVALENTES .
AL1)=2(1)1+10G5./60.06

AL2)=22(2)%1002./79.90

A3)ZZ(3)*1205./101.94
ALBYZZ(4)*1DGC./15%.68

ALS5)ZZ(5)*«1D03./71.84

ALE)ZZ(6)%1000./40.32

AUT)Z7(7)*10004/55.08

ACR)ITZ(8)+1000./61.99

A(S)=Z(9)*1030./34%16S
ACID)=Z(10)*1200,/141.96

CALCULO DE PARAMETROS DE NIGGLI

AFE = A(4)*2.+4A(5)+A(5)

AK = A(8)+ AL3)

SUMZ A(3)+ AFC+A(T7)+AK
SI = A(l)* 10d./7SUM
AL - A(3)*x 1G./SUM
FM = AFE % 100./SUM
ALK= AK * 1030./7SUM
C = A{T)= 107./SUM

KZA(3)/{ALRY+A(3))

TI = A(2)* 10D./7SUM

MG = A(S)I/AFE

PzATIG)I*100./5UM

W = Ze% A(4)/(2.%A(4)+A(5))

NUMERO DE CUARZO

IFLALA=ALYILL v12012

NOZ = SI-(103. +4.%ALK)

Gc TO 20

NGZ = SI-(100. +3.+*AL+ALK)

NUMEROS ATOGMICOS ECQUIVALENTES

2010z AL

5(2)Y= A(2)

B(3)z A(Z)*2,

S(U)= A(M)*2.

R(5)Z A(S)

8(5%)= A(6)

BE7Y= ALT)

R(8)z A(8)*2.

R(QYz A(9)*2.

BUL1O)ZACLOY*2.

CARACTERISTICAS CIFRADAS DE ZAVARITZKY
TFE{A{TI+ACEI+A{9) ) oGELAC3). ANDLA(Z) . GEL (A(B)I+A(S))IIGO TO 24
IFL AC3).LT.(A(B)I+A(S))) GO TO 25

IFL A(3).GT.LALT)I+ALR)I+A(2))) GO TCO 28

571 = 2.% ALK
€71 = AL-ALK

B21 - FM+C-C21

S71 = SI

SZA z AZ1+4C71+48371+S71
A7z A71% 113./SZA
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(o4 T CZ1=* 103./52A

BZ = BZ1* 100./SZA

SZ = SZ1% 100./S2A

GO TO 29

AZ1 = 2.xAL

CZINz 2.*(ALK-AL)

B71 = FM+C-2.*(ALK=-AL)
sZ1 = SI

SZA = AZ1+C271IN+RZ1+S571
AZ = AZ1 *100./S7ZA
CZN = CZIN*1Q3./524

BZ = BR7Z]1 *10Z./SZA

<2 z SZ1 *103./S2A
G0 70 283

2721 T 2.%ALK

cz1 = C

RZ1 T OFM +2.x{AL-ALK)-2.*C
S21 = SI

S?7A = AZ1I+CZ1+3Z1+521
AZ T AZ21%10G0./7SZA

cZ = CZ21%130./7S74

B2 2 321%x100./7574

S? Tz SZ1*100./528
CONTINUE

CALCULO DE PARMMETROS DE H.DE LA ROCHE EN ROCAS GRANITICAS

ROGAL =(B(SQ)+ B(T7))-B(8)
ROGMAF= BIlU)+3(S)+B(6)+3{2)

RPOGSILZ Bl1)/3.~(R(8)+3(S)+2.%8(7)/3.)
CONTROL DE CONTENIDO EN CUARZO

CUARZ- ROGSIL/S5.55

CONTROL DE CONTENIDO EN BIOTITA

BIOT: ROGMAF/5.55

DIAGRAMA DE H.DZ LA ROCHE AL/3-NAsAL/3-K
ALSOD= B(3)/3.-3(8)

ALPOT= B8(3)/3.-3(9)

PARAMETR0S DE KARAYEVA

ALCALINIDAD DE LA R0CAZAR

AR= B(8)+B(9)-8(7)

GRADO DE ALSBITIZACIONZAB

Az (R(8)~B{T7))/B(S)

CALCULO DE PARAMETROS DE LA ROCHE EN RCCAS VOLCANICAS
ROVAB = H.%3(1)-11.%(B(8)+B(3))—2.%(B(4)+3(5)+5(2))

ROVOR = 5.*8{71+2.%8(6)+B(3)
PARAMETROS DE OPLETAL (KOHLER-RAAZ MODIFICADOS)
Clz BlT7)-5.x3(1N)/3.

ALKAL z B(8)+ B(9)

FM]1 = B(2)+8{4)1+B(5)+3(6)

IF({ALKAL + 2% BU71)-BC1)) 3D+40.40
X3 =ZB(3)-(ALKAL +2.%C1)

SILIF = 3.» ALKAL + 2.%C1 +fM]

0Z = (B(1)- SILIF)- X3/6.
F=Z3(8)Y+C1+(B(3)-X3/3,.)

FM2 = FM1 +X3 +X3/6.

SUMKZ 02 + F + FM2

(e ¥4 100+ QZ/SUMK

Fl 130 * F/SUMK

FM2z 100 *= FM2/SUMK

ALCALIS Y ALCALINOTERREOS

SO0 = 100.*8(31/(B8(B)+C1+B(3)-X3/3.}
CAL = 100.*C1/(3(8)+C1+8(9)-X3/3.,)
POT = 100.%(8(9)-X3/3.)/(B8(8)+C1+B(3})-X3/3.)

BASICIDAD HIPOTETICA DE LA PLAGIOCLASA
BASPG = (CAL*103T.)/Z7(CAL+SOD)
DISTRISUCION DE LOS CATIONES FEMICGCS Y ALUMINIO
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TOTAL = B(4)+ B(S) +B5(6) + X3

FER = 100.+(B8(4)+8(5))/TOTAL
MAG = 100.*B(6)/TCTAL
ALUM = 100.*X3/TOTAL
GO TO 809
40 IF( BU(3)-ALKAL ) 50+60+60
50 X2 = ALKAL -313)
F - (B(8&)-X2) + 351(3)
FM2= FM1 +C1l + X2

SILIF = 3xF + FM2
6Z = 8(1)~- SILIF
SUMK = QZ +F + FM2

GZ = 100.* 02/ SUMK
F1 = 130.* ¥/ SUMK
FM2- 100.% FMZ2/SUMK

PORCENTAJE DE ALCALIS
SOD = (S8(R)1=-X2)* 100./(8B(8)=-X2+ B(S))
POT = B8(9)*130./(3(8)-X2+8B(3))
FERRCMAGNEZSTANGS Y SODIOC LIGADO A ACMITA
TOTAL = B(4)+ B(S) +B{(E&) + X2
FER = 1C0.* (3(4)+ B(5))/TOTAL
MAG = 100.*B(5)/TOTAL
SODICz 100C.*X2/TOTAL
G0 TO 810
60 X1 =—(ALKAL + 2.% Cl1)- B(3)
C2 =C1 - X1/2.
FM2z EMY1 +X1/2.
SILIF = 3.% ALXAL +2.*C2+FM2
QZ = 2(1)-SILIF
F= 2R(3) +8(8)+ C2
SUMK = Q2 + F + FM2
G2 = 130e% %2 /SUMK
F1 = 1Q03.x% F/SUMK
FM2Z 150.% FM2/SUMK
ALZALIS Y ALCALINNTERREOS EN PLAGIOCZLASAS

POT = 1G0.* B(38)/F
SC0 = 100.* 5(8)/F
CAL = 103.x Cco/F

3ASICIDAD HIPCTETICA C£ LA PLAGIOCLASA
BASPGZ(CAL*1UU) /(CAL+FSOD)
FER = B(4)+ o(5)
MAG = 8(6)
CAL=z X1/2.
DISTRIBUCIONM PORCENTUAL DE LCS CAT. FEMICOS EN LOS MIN. OSCUROS
SUMFE = FER + MAG + CALC
FER = 10C.* FZR/ SUMFZ
MAG = 103.x MAG/ SUMFE
CALC= 100.* CALC/SUMFE
800 WRITE (6+10) NoZ
WRITE(B6+83)LCGTHLOGR
WRITE(Be85)X
WRITE(Ge90) SIsALsFMeALKICoKsTIeMGr2PeWeNQZ
WRITE (6¢95) AZsCZy»CZNeBZ9S2
WRITE(G+100) ROGAL +»ROGMAFs» ROGSIL
WRITE(G9v105)CUARBIOTsALSODy ALPOT
WRITE(G9107)ARsAB
WRITE(69110) ROVAB »ROVOR
WRITE(29s120) GZ+F1sFM2
WRITE(E+130) SODsCALPOT
WRITEtG6s140) SASPG
WRITE(6¢150) FER+MAGsALUM» SODIO.CALL
70 FCRMAT (4A1+10(F6.2))
10 FORMAT(1H1 +4HNUM.9o4A1y/1HO»1 6HANALTISIS QUIMICO/IHO¢3HSIZ sF6a292X s
13HTIZeFBe292Xe3HALZoFb o292 X1 UHFE3Z sF6a292X s U4HFEZ2=9F6.2+2Xe 3HMG=



86

L. G. CORRETGE

20F 520 2X s 3HCAZIFBa20e2X o 3HNAZ +FCa 292X 92HKZ1FE 202X 2HPZ oF6.2)

80 FORMATI{1HO+21HPARAMETROS DE GOTTINI/Z/1HOsySHLOGTZvFB.292XeSHLOGR:
19FB.2)

28 FORMAT({IHO4UHPARAMETRO DE LARSEN X=2SI02/3+K20-FEO-MGO-CAO/1HO
12EXZsF 7,21}

Al FORMAT(1HOs20HPARAMETROS DE NIGGLI/IHOSIHSIZoF7a202Xs3HALZsFT420
12X e 3HFMZ o F 7 202X o4 HALKZ o F7 o292 X0 2HCZ oF 7024 2Xs2HK=0F74292Xe3HTI
2oF T el 12X o 3HMEZ v F Ta292X92HPZoFToe202Xe2HRZ +FTo2/UHNQZZ9FT7.2)

2% FORMAT(1HU+38HCARACTERISTICAS CIFRADAS Dt ZAVARITZKY/1HD.
22HAZIFG, 292X s 2HCZoF5.292XeSHCI=)ZoFB.292 X9 2HBZoFBe20
32X e 2HSZeFEL2)

IUU-FCRMAT(IHOt}QHPARAHETROS DE LA ROCHE EN GRANITOS/1HO6HR0GALCZ
19FSe 212X s THROGMAFZ s FS,.242X +THROGSILZ»FI,.2)

10 FORPMAT(1HO»ICOHCONTROL DE CCONTENIDO EN CUARZO/1HOSHCUAR:
19F7.2/1H0¢ 31 HCONTROL DE CONTENIDO EN BIOTITA/Z/1HOWSHBIOT:
20F7,2//71H0«80HDIAGRAMA DE H OF LA RPOCHE AL/3-NAsAL/3-K/1HO»

IEHALSODZ v F9a242Xs6HALPOTZWF3,.2)

IN7 FORMAT(1HGO«22HPARAMETRCS DE KARAYEVA/IHO+3IHARZsFT7.212Xe3HAB:
1eF5.21}

11C FORMAT(IHO36HPARAMETROS CE LA RCCHE EN VOLCANICAS/1HOSHROVASE
14F3.292X+6HRZCVIR=vF9,2}

123 FORMAT(1HO 3 2HPARAMETROS DE OPLETALIKOLER-RAAZ)//IHOv3IHQZZ oF 742
12X e 3HF 1o F 722X 4HFMZ2-49F7 ,2)

130 FORMAT(1HO W UHSCODZoF 7429 2Xe UHCALZ oF 74292Xs4HPOT=0F7.2)

14C FORMAT(1HO»35HBASICIOAD TEORICA DE LA PLAGIOCLASA/1HO+S5HBASPG:
1eF7.2)

150 FORMAT(LIHC eUHFERZvF T 2v2Xe UHMAGZ oF 7429 2XySHALUMZ eFTa2+2X96HSODIOZ
1oF7.2e2XeS5HCALZH»FT.2)

GCL TG 1

160 STCP

END
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