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岩石化学计算系统

谭光国 江晓波 张玉生 何桂芝

提要 岩石化学是以岩石全分析数据为基础
,

研究各种岩
.

石及其自然组合的化学联系
,

分类

命名
,

成因
,

演化及其与成矿元素的内在联系的一门科学
。

岩石化学计算系统主要由数据的编辑处理
,

岩石化学计算与成图
,

岩石化学数据管理

三大部份组成
。

该系统汇集了国内外岩石化学计算方法2 02
·

种
,

附图24 2 张
,

使岩石化学分析数据的

搜集
,

整理
,

计算成图等形成一个完整的微机处理系统
。

关键词
:

岩石化学 计算系统 数据

岩石化学是以岩石全分析数据为基础
,

研究各种岩石及其自然组合的化学联系
,

分类命

名
,

成因
,

演化及其与成矿元素的内在联系的一门科学
。

岩石化学数据及各种岩有化学计算

结果在岩石的分类命名
,

原岩恢复
,

岩浆岩成因及其形成时的物理化学条件
,

岩石与大地构

造位置的关系
,

上地鳗岩的研究以及岩
.

石的含矿性诸方面有着十分广泛的用途
。

是地质工作

中不可缺少的基础性研究工作
。

随着地质工作的不断深入发展
,

如何搜集
,

整理
,

保存和利用大量的岩石化学数据
,

为

地质工作者在地质学的理论研究和找矿勘探工作中提供理论依据
,

是每一个地质工作者十分

关心
,

且急待解决的问题
。

近年来
,

随着计算机在地质工作中的普及应用
,

有的单位已编制了部分岩石化学计算程

序
,

但大多数程序均只能完成少数几利宕 石化学计算方法
,

且不能成图
,

更没有考虑至喘石

化学数据的管理问题
,

不能充分利用这些宝贵数据
,

因此不能满足地质找矿工作发展的需要
。

为此
,

我院承担了冶金部 1 9 8 5年科研专题
: “

地质数据处理及科学计算程序系统开发
” 。

(后

经研究确定以岩石化学为主) 汇集了国内外岩石化学计算方法 202 种
,

附图 2 42 张
,

使岩石

化学分析数据的搜集
,

整理
,

计算成图等形成一个完整的微机处理系纷弓台石化学计算系统
。

岩石化学计算系统主要由数据的编辑处理
,

岩石化学计算与成图
,

岩石化学数据管理三

大部份组成
。

岩石化学数据的编辑处理主要由数据文件的建立
,

岩石化学数据的输入
,

打印
,

.

检索
,

修改
,

查错和文件类型转换等模块组成
,

岩石化学计算主要由选择岩石化学方法
,

形

成用户程序
,

岩石化学计算与成图等模块组成
,

岩石化学数据管理主要是对岩石化学数据进

行建库
,

入库
,

出库
,

追加
,

插入
,

删除
,

修改
,

检索
,

打印等一系列操作组成
。
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一
、

系统结构
·

本系统是一个多层树状结构
,

如图 1 所示
:

画画因画画回画
教据文件处理

5 JW JC L

圃
-

图 1

二
、

岩石化学计算程序的形成

形成岩石化学计算程序如图 2所示
:

用户程序头

Y F Y H F H
.

D A T

岩石化学 方法名

FH M D A T

选选择择

岩岩化方法法

用用户户

岩岩化化

程程序序

Y FY S H X F H
.

B人 S

岩石化学方法集合

、
,

S H X F H
.

D A T

图 2

7 5
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模 块 功 能 表 表 1

模 块 名 称
.

呼
、

控制块 l 处理块 { D BA S E l l块

I

lwel
ljll

.

es
.

!

⋯
!⋯

Y S H X J S

5 JW J C L

X
.

Z YH F H

X Z T S F H

D Y J 5 JG

B C S JW J

YH Z D JY

X T Y X J S

J L S JW J

D Y 5 JW J

J S S JW J

X G S JW J

5 JW JC C

W J C L J S

T S H X H T

D YY H T L

Y S H X S J C

E M P FM T

显示系统功能
,

控制转移到各功能块

显示数据编辑功能
,

控制转移到各子块

选择岩石化学方法
,

形成用户程序

选择图示方法
,

形成绘图程序

打印岩石化学计算结果

将数据追加到新建的岩石化学数据库中

对岩石化学标本作自动分类

系统运行结束

建立系统用随机字符文件

打印用户岩石化学数据

检索用户岩石化学数据

修改用户岩石化学数据

检查用户岩石化学数据中的错误

数据处理结束
,

将字符文件改为数值 文件

绘制岩石化学图件

打印岩石化学图例

岩石化学数据库处理

数据库格式文件
‘

系统起动模块 X 2 Y H F H
.

B A S
,

当用户选择第一个功能时
,

系统从 F H M
.

D A T

文件中每五个名字一组显示在屏幕上
,

由用户选择方法
,

直到用户输入
“
N

”

而结束选择 、

系统记下用户所选择的方法号数
,

然后用户选择第二功能时
,

系统把用户程序头 Y F Y H F H.

D A T 考备至拥户岩石化学程序文件Y F Y 5 H x F H
.

B A s 中
,

并从岩石化学方法集合文件

Y 5 H X F H
.

D A T 中根据用户所选岩石化学方法的编号取出相应编号的程 序 块
,

写 入

Y F Y H F H 文件中
‘

与一起组成用户程序
,

再调入内存运行
。

用户岩化程序Y F Y S H郑 H
.

B A S是一个临时文件
,

系统运行一次 X Z Y H F H后
,

它伴随用户选择的方法而变动
。

三
、

.

岩石化学数据库

系统岩石化学数据库管理如图 3 所示
,

进入数据库的数据可以共享
。

7 6
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111
.

建立岩化数据库库
四

、

系统特点

222
.

追 加数据记录录

叶
333

.

插入数据记录录

444
.

删除数据记录录

555
.

修改数据记录录

777
.

形成
、

T X T 文件件

888
.

打印岩化数据据

999
.

把新数据存库库

1110
.

结束束

图 3

1
.

系统汇集 r 国内外岩石化学计

算方法2() 2 种
,

附图件24 2 张
,

其中

变质岩 计算方法43 种
,

附图69 张
。

沉

积岩的计算方法25 种
,

附图2 2张
,

火

成岩的计算方法 1洲 种
,

附图 15 1张
。

系统既可进行单个方法计算
,

也可以

根据地质工作者的需要选择多个方法

同时计算
。

2
.

系统功能选择
,

系统提示
,

错

误处理等均 以汉字提示
,

使用十分方

便
。

3
.

系统具有很强的数据编辑
,

修

改
,

打印
,

检索和查错等功能
。

在修

改错误数据时
,

既可以按行
,

也可以

按列或对单个数据进行修改
。

还可以

进行插入
,

追加
,

合并等
。

在用户输

入数据时
,

系统不仅对每一个数据提

示范围
,

而且只定义数字和小数点键
,

避免了输入出钱在查错过程中
,

系统

不仅指出错误性质
,

而且能显示 出错

的氧化物位置
。

4
.

系统对用户数据具有库管理能

力
,

便于数据长期保存
,

以备后用
。

对计算结果也可用文件保存
,

以供打印多份数据
。

石
.

当操作人员不知选择什么方法进行计算时
,

本系统提供一个智
“

能
”

系统
,

先对标本

按沉积岩
,

火成岩和变质岩进行岩类划分
,

然后再对某洲岩石进行更详细的划分
。

例如
:

火

成岩可划分为酸性岩
,

中性岩
,

基性岩和超基性岩四类
,

基性岩又可分为拉斑玄武岩类和碱

性玄武岩类等
。

最后得到该岩石的分类命名
。

五
、

应 用

岩石化学可以应用于以下几个领域
:

1
.

岩石分类
:

一般岩石学的分类是建立在造岩矿物定性定量分类基础上
,

这对于显晶质

的岩石是适宜的
。

但对 1稳晶质岩石
,

尤其是火山岩
,

由于结晶程度差
,

严重影响着实际矿

物的精确鉴定
,

而使以矿物成分为基础的分类方案十分不准确
。

这时若采用岩石的化学分类
,

则会显示出优越性来
,

尤其随着岩石化学计算方法的改进
。

计算出的标准矿物更接近实际矿
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物使岩
.

石的化学分类方案更接近传统的矿物分类方案
。

更宜为人所接受
,

岩石的化学分类一

般有三种形式
: ( l ) 直接用氧化物的重量百分数

。

例如
:

苏联科学院岩石学委员会用51 0
2

和K zO + Na 户 为参数
,

对火成岩进行分类
,

将火成岩按51 0
:

划分为酸性岩
,

中性岩
,

基 性

岩和超基性岩
。

再按K 夕 + Na 夕 和51 0
:

之比将岩石分为碱性岩
,

次碱性岩和碱度 正常岩

石
。

( 2 ) 将氧化物重量百分比换算成某种参数或标准矿物分子
。

例如
:

国际地质委员会用

标准矿物中 P
,

F
,

Q
,

A 为参数对火成岩进行分类
。

( 3 ) 某种参数与氧化物重量百分比

相结合
。

例如
:

汤桑的岩浆岩分类图解是用 51 0
2

和分异指数D l 为参数进于彩台石分类
。

2
.

变质岩的原岩恢复
:

在变质岩的工作中一般要解决恢复原岩和确定变质程度两大问题
。

对于不同性质的变质岩要采用各种不同的方法
,

其中岩石化学方法是应用较广泛
,

而且效果

较好的方法
,

尤其在变质程度强烈的地区
,

原岩的结构构造完全消失
,

岩石化学方法就会显

示其独特作用
。

尤其是将实验室中的模拟实验结合野外地质
,

把变质相与矿物共生组合研究
,

利用岩 石化学数据建立起各科湘 图
。

使变质岩的研究更深入了一步
。

原岩恢复大体有以下几

种方式
:

( l) 建立判别函数
,

区分正
,

付变质岩
。

例如
:
5hs w (1 97 2) 建立的变质岩判别

式可直接用于区分正
,

付变质岩
。

(2 ) 利用氧化物的重量百分比或阳离子建立各种图解
。

例如
:

K
.

R 沃克用FeO 一 M g o 一 C a o 三角图解判别 正 变质岩
。

( 3 ) 利用尼格里数值 法

的参数
,

或其它参数组成各种图解
。

例如
:

长春地质学院用尼格里数值为参数作图进行变质

岩原岩恢复
。

( 4 ) 计算交代物量的进出量
,

主要用于交于讼台的原岩成分的确定和形成过程

中组分的变化规律
,

以及演化趋势
,

有巴尔特氧法
,

原子体积法等等
。

( 5 ) 利用变质相图

和变质岩矿物共生组合
,

恢复原岩或计算矿物共生组合
。

用岩石化学数据建立 A F C 图解
,

可用于研究变质相和矿物共生组合
,

以确定原岩成分及变质程度
。

3
.

岩 相及岩石成因
:

这是岩石化学理论发展的基础
,

也代表 了岩 石化学的发展方向
。

其

中包括了以下几个方面
:

l
_

岩石的矿物及岩浆演化
:

鲍温 (B o

we
n ) 根据在硅酸盐熔融体实验基础 上提 出 了

著名的鲍温反应原理
,

虽然其理论基础有严重缺陷
,

却为岩石学的发展开拓 了道路
。

现在在

多元体系下进行的各利程奋石学
,

矿物学的实验更接近于天然岩石形成时的状况
。

为岩浆岩演

化理论和变质作用理论提供 了坚实的基础
。

而岩 石化学理论也随之得到发展开始利用岩石化

学数据建立 各种相图解释
。

描述岩 石成因演化规律
。

约德 (Y 0 D E R ) 在多元体系下的玄

武岩岩浆演化实验
,

较系统地解释 了玄武岩岩浆的生成和演化过程
。

2 确定岩石矿物形成时的条件
:

自从热力学
,

动力学和数理统计广泛应用到地质科

学以来
,

在高温
,

高压熔融实验的从础上
, ,

及大量对火山的实地考查的资料
,

使对温度
,

压力的确定由定性阶段走向定量阶段
。

从对单矿物的测温向到利用岩石化学资料
,

计算某种

矿物的结品温度
。

由于岩石化学数据比较易得
,

又具有一定精度
。

所以用岩石化学方法测温
,

侧压得到J
’ ‘

泛的应用
。

大体也可分为三种方式
:

(l ) 直接用氧化物重量百分数
。

例如
:

用

橄榄玄武岩中六种氧化物重量百分比可直接计算出橄榄石和斜长石的结晶温度
。

( 2 ) 用氧

化物的分 户数或离子数 N at tan ( 1 , 7 8) 用九种氧化物的阳离子数来计算岩石中九种矿物的

结品温度
。

( 3 ) 用岩石化学数据换成某种矿物成分求其结晶温度
。

例如
:

二长石温度计的

应用
〕
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、 3
_

岩石成因学
:

目前对岩石成因的研究已经不仅局限在地表露头的范围内
,

而已发

展到对地壳
,

划红求的形成及整个天体演化的研究
,

主要包括
:

( l ) 对超镁铁质
,

超基性岩的研究
:

对比陨石的成分更深入地认识到天体演化和地球

形成
。

一般认为超镁铁质岩是地慢的信使
。

在地球化学和岩石化学上有其独特的特点
。

而超

毕性岩也可分 为地慢岩冷侵入的产物和岩浆成因两种
,

又可以据其岩石化学成分上的不同
。

将岩浆成因的超基性岩分为由玄武岩浆分异而成和由超基性橄榄岩浆直接结晶的产物
。

〔2 ) 花岗岩
:

花岗岩的成因是地质学和岩石学领域中曾经争论最激烈的问题之一
。

目

前公认
,

花岗岩 可以由玄武岩浆结晶分异而成
,

但主要是由地壳 重熔和交代形成
,

从岩
.

石化

学的角度叮以区别这两类不同成因的花岗岩
。

德黑纳秘 (19 7 2) 用K 一Na 一 C :
图解来确定

这两种不同成因的花岗岩
。

7 0年代
,

又根据源岩物质和形成环境的差异
,

把重熔型花岗岩进

一步划分成 I 型和 S 型
,

这两种类型的花岗岩又各有其独特的岩俐七学特点
。

而这种划分为

找矿提供 了依据
。

例如
:

日本的田中节也 (1 9 7 9) 用 A 一 F 一 C 图解区分 I
,

S 型才翻女l岩
,

同时认为 l 型花岗岩与磁铁矿有关
,

S 型与钦铁矿关系密切
。

、 3 ) 碳酸岩与碱性岩
:

过去认为碳酸岩都是沉积形成的
,

而碱性岩是岩浆岩同化灰岩

的产物
,

而现在已经证明碳酸质岩浆的存在
,

而岩浆碳酸岩与沉积碳酸岩在岩石化学上是有区

区别的
。

沃特克维其 (19 7 0) 曾用M gO 一 C成) 图解区分不同成因的碳酸质岩石
。

而 碱 性岩

也可以是岩浆形成的
,

根据岩石化学特点可以对碱性岩进行分类
,

这种分类对于研 究 碱 性

岩含矿性有着重要意义
。

4
.

岩石学与构造地质学相结合
:

过去构造地质学很难涉及至讹学问题
。

可现代构造地质

学却与岩石的化学成分有了密切联系
。

全球构造体系的形成与地球组分的化学分异相伴 随
。

从发现洋壳几乎由玄武岩
.

组成
,

到证明板块的产生
,

发展和消创半生着岩
‘

石的化学成分上的

变化
。

使物理学与化学有机地结合起来
,

而岩石化学的应用有以下几个方面
:

l 火山岩形成的构造环境
:

板块构造证明火山岩的化学成分与构造位置有某些依赖

关系
。

例如
:

钙碱性岩系多见于造山带地区
,

碱性岩多见于非造山带的断裂区
。

可以用组合

指数和戈蒂尼指数区分火山岩形成 时的构造环境
。

是形成于造山带
,

还是形成于稳定区
。

也

可以用皮尔斯判别函数确定不同构造位置中形成的玄武岩类型
。

2 岩浆岩的形成深度
:

板块构造理论认为
,

火山岩的形成与板块构造的俯冲有关
,

火山岩中碱金属含 橇随着震源深度的增加而增加
。

所以利用岩石化学资料可以推测火山岩的

形成深度
,

为 了解岩浆成因提供线索
。

N in Ko vi ch (1 9 7 2) 曾研究了火山岩 中K 夕 的含量与
·

少靴发深度的关系
,

提出用 K
,
o 一 51 0 : 图解来确定岩浆形成的深度

。

3 测定板块运动速度
:

由于活火山常沿板块边界产出
,

不同性质的板块边界产出的

岩石类型不同
。

由于板块边界运动速度的差异
,

可造成岩浆类型的不同
。

所 以根据岩石化学

资料可以判断板块动力学的状况
。

R
.

S u g 达ah i (19 7 6) 经研究发现
,

岩石中碱金属的含量

与板块边界的性质呈相关关系
,

可用K 户含量确定板块运动速度
。

5
.

岩石的含矿性
:

岩石与矿石本为一体
,

两者在成因上有着密切联系
。

随着矿床学理论

的发展
,

尤其是
“

火山成矿论
”

和 “层控矿床
”

的理论的出现
,

从整体上研究矿床成因已成
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为矿床学的发展趋势
,

这对促进岩石化学的发展起了积极的推动作用
,

使岩石化学与地质找
.

矿工作的关系 日益密切
。

例如
:

吴禾帷教授对超基性岩的含矿性研究
,

提出用铁镁指数来判

别基性岩和超基性岩的含矿性
。

江苏地质一队在工作中发现岩
.

石化学与铜矿的关系
,

用A 一

51 0 : 图解研究岩石的含矿性及斑岩铜
、

铝矿床的成因
。

南京大学对花岗岩与稀有
,

稀土矿产

关系的研究等等
,

都是岩石化学与地质找矿相结合的成果
,

也代表着岩 石化学的发展方向
。

岩石化学工作今后的任务是
:

1
.

研究岩石的分类命名
,

岩石组合及岩系的化学分类
。

2
.

研究岩石的化学成分与造岩矿物成分之间的关系
。

3
.

探讨新的岩石化学计算方法
。

4
.

寻找岩石含矿性的岩石化学标志
。

5
.

探讨地质学和岩石化学的理论问题
。

该系统在 C C D O C控制下
,

用 B A S 1 C A和 D B A S E l l语言编制程序
。

系统结构

清晰
,

可读性好
,

可靠性高
,

以菜单方式提供功能选择
。

本系统功能齐全
,

图文并茂
,

运行

可靠
,

具有很强的查错能力
。

该系统简单易学
,

操作方便
。

系统功能选择和系统提问错误处理等
,

全部以汉字显示
,

用户只需几小时的简单学习即可使用自如
。

本系统对 2 02 种方法及附图均有方法原理
,

计算步骤和应用实例等详细的说明
,

以备参

考
。
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