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RESUMEN

El modelamiento termodindmico se ha convertido en una herramienta indispensable
para el entendimiento del metamorfismo y las rocas metamorficas. En este trabajo se
compara cuatro programas computacionales (THERMOCALC, Perple_X, Theriak-Domino
y GeoPS) ampliamente utilizados en la generaciéon de pseudosecciones. Aqui se discuten
las ventajas y desventajas de los 4 programas computacionales basados en: la frecuencia

de uso, tiempos de calculo, facilidad de instalacién y para la presentacion de resultados.

En este trabajo se evidencia que Perple_X es una mejor opcion que THERMOCALC
debido a su calculo automatizado de fases minerales y a la facilidad de visualizar los
resultados. THERMOCALC, por el contrario, requiere que el usuario tenga un amplio
conocimiento de las reacciones que ocurren en rocas metamorficas. Perple_X, al igual que
el nuevo programa GeoPS, permite utilizar diferentes bases de datos termodinamicas,
modelos de actividad minerales, convirtiéndolo en la mejor opcién para el calculo de

pseudosecciones de composiciones de rocas muy variadas.

El paquete de programas Theriak-Domino tiene un gran potencial debido a su
coédigo abierto. Sin embargo, este programa presenta problemas para el calculo de
pseudosecciones debido a su incompatibilidad con bases de datos termodinamicas mas

recientes.

Adicionalmente, en este trabajo se utilizo el programa Perple X junto con los datos
geoquimicos de John et al. (2010) para calcular una pseudoseccion de una eclogita del
complejo Raspas. Los datos obtenidos luego del analisis de la pseudoseccion coincide con
aquellos obtenidos mediante geotermobarometria tradicional y corresponde a valores de
metamorfismo de 13.5 + 5.5 kbar y 550 + 50 °C.

PALABRAS CLAVE: pseudosecciones, modelamiento termodindmico, célculo

automatizado, geotermobarometria.
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ABSTRACT

Thermodynamic modeling is an indispensable tool for understanding metamorphic
rocks. In this work, | compare four software (THERMOCALC, Perple_X, Theriak-Domino
and GeoPS) that are widely used in the determination of equilibrium phases, principally in
the generation of pseudosections. | discuss the pros and cons of four software based on:
their usage frequency by the scientific community, the time duration for pseudosection

calculation, and the ease of installation and for the presentation of results.

A review of scientific papers published in 2020 and 2021 shows that the scientific
community prefers THERMOCALC and Perple_X. In this work, | concluded that Perple_X
is a better option than THERMOCALC due to its automated calculation and results
visualization. On the opposite, THERMOCALC requires the user to have an extensive
knowledge of metamorphic petrology. Perple_X, similarly to GeoPS (launched in 2021),
allows the usage of different thermodynamic databases, mineral activity models which

makes it a better option for pseudosections calculation.

The programs package Theriak-Domino have a bright future because of their open-
source code. Nevertheless, at the time of writing this report Theriak-Domino shows errors
during pseudosection calculation due to its incompatibility with more recent thermodynamic

databases.

Furthermore, in this work, | used Perple X to calculate a pseudosection for an
eclogite from the Raspas metamorphic complex using geochemical data from John et al.
(2010). The pressure and temperature obtained for the metamorphism, after the
pseudosection analysis, coincides with those obtained by traditional geothermobarometry
and corresponds to 13.5 £ 5.5 kbar and 550 £ 50 °C.

KEYWORDS: pseudosections, thermodynamic modeling, automated calculation,

geothermobarometry.
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CAPITULO |

1 INTRODUCCION
1.1 Antecedentes

El modelamiento termodinamico, especificamente el uso de pseudosecciones, se
ha incrementado considerablemente en los ultimos 40 afios como herramienta para la
interpretacion petrolégica y la interpretacion geofisica. Una pseudoseccion corresponde a
un diagrama P-T, P-X o T-X calculado para una composicion de roca total fija, en el que se

muestran los diferentes campos de estabilidad o paragénesis mineral.

El calculo de pseudosecciones fue realizado por primera vez por Hensen (1971),
aunque el término “pseudoseccion” fue introducido mas tarde durante el estudio de
segregaciones metamorficas asociadas al crecimiento de porfiroblastos de granate y

piroxeno realizado por Stiiwe & Powell en 1989.

Varios cddigos se han escrito desde entonces con el fin de modelar las propiedades
termodindmicas de las rocas usando datos geoquimicos (e.g. MELTS, winTWQ,
MAGEMin). El primer programa para el modelamiento termodinamico fue GIBBS de Spear
& Menard (1989) que funcionaba como una calculadora de fases de equilibrio. Este
principio de funcionamiento fue mejorado posteriormente con THERMOCALC. Con el
avance del procesamiento computacional el método de minimizacion de la energia libre de
Gibbs fue implementado inicialmente en Perple_X, luego en Theriak-Domino y actualmente

este método sigue en constante mejoramiento en GeoPS.

Debido a los diversos métodos de calculo entre los programas computacionales
disponibles, el usuario dependiendo de la experticia, precisiéon y el tiempo de
procesamiento requerido, esta en la capacidad de elegir cual es el mejor programa para

solucionar problemas petrolégicos especificos.

El avance del modelamiento termodinamico ha permitido responder a ciertas
interrogantes como por ejemplo la paragénesis mineral a lo largo de la zona de subduccién
(e.g., Avellaneda-Jiménez et al., 2022; Piccoli et al., 2022; Zhang et al., 2017), condiciones
de presién y temperatura durante metamorfismo orogénico (e.g Liu et al., 2021; Papeschi
et al., 2020; Siron et al., 2020) o de contacto (e.g., Ceccato et al., 2020; Goncalves et al.,
2021; Wisniowski et al., 2021).



1.2 Justificativo

El presente documento corresponde a un resumen del trabajo realizado durante el
ultimo ano de la carrera de Geologia, en las materias de disefio del trabajo de integracion
curricular y trabajo de integracion curricular, y representa un requisito previo para la

obtencién del titulo de Ingeniero Gedlogo.

La importancia de este trabajo radica en la necesidad de determinar condiciones P-
T de rocas metamoérficas mediante el modelamiento termodinamico de fases de equilibrio
usando programas computacionales y la representacion de datos en forma de
pseudosecciones. Puesto que los procesos que atraviesa una roca metamoérfica son
dependientes de la presién, temperatura y composicion, los programas de modelamiento
termodinamico realizan calculos iterados fijando uno de los parametros y variando los otros
dos parametros restantes. Gracias a este procedimiento los resultados observados pueden
ser comparados con los modelados, permitiendo hacer interpretaciones de las condiciones

de metamorfismo.

1.3 Objetivo general

Comparar el desempefio de los programas computacionales: THERMOCALC,
Perple_X, Theriak-Domino y GeoPS durante el calculo y construccion de diagramas de

estabilidad mineral (pseudosecciones).

1.4 Objetivos especificos

1. Reproducir diagramas de estabilidad mineral con cada uno de los cuatro programas

computacionales.

2. Discutir la aplicabilidad de las pseudosecciones como indicadores de presion y

temperatura de rocas metamorficas.

3. Generar diagramas de estabilidad mineral usando datos geoquimicos publicados.



1.5 Alcance y organizacién de este trabajo

Para este trabajo se ha seleccionado 4 programas computacionales ampliamente
utilizados en el campo de la petrologia metamorfica en la construccidon de diagramas de
estabilidad mineral, con el fin de comparar su rendimiento y determinar el programa

computacional mas conveniente para ser usado en estudios futuros.

Los programas seleccionados son: THERMOCALC, Perple_X, Theriak-Domino y
GeoPS. Una vez instalado cada uno de estos programas, se ha generado pseudosecciones
a partir de datos publicados y se ha comparado con los presentados en articulos cientificos.
Esta parte del proyecto me permiti6 dominar las funcionalidades de los programas
seleccionados y comprender todos los parametros involucrados durante la construccion de
pseudosecciones (ej. modelos minerales, composicion de fluidos). Durante este proceso
de aprendizaje sobre el uso de los programas computacionales seleccionados, se pudo
encontrar ventajas e identificar desventajas de cada uno de ellos. La primera parte de mi
proyecto se encuentra desarrollada en los capitulos 1-3. El capitulo 1 muestra los objetivos
de mi trabajo y una explicacion de la problematica que se ha querido resolver. El capitulo
2 define conceptos basicos de la termodinamica que son necesarios mencionar para la
comprension del modelamiento computacional de fases de equilibrio. El capitulo 3 muestra

una descripcién y un resumen del algoritmo de célculo de cada programa.

En el capitulo 4 se presenta las pseudosecciones construidas con cada uno de los

programas.

Una segunda parte de mi proyecto consistié en crear una pseudoseccion para una
eclogita proveniente del complejo metamoérfico Raspas, especificamente proveniente de la
unidad La Chilca (Aspden et al., 1995). Para esto se ha utilizado los datos publicados de
John etal. (2010) que presenta composicion de roca total y de minerales. La
pseudoseccion obtenida muestra que la paragénesis mineral de la eclogita analizada es
granate + onfacita + rutilo + anfibol + cuarzo * fengita + carbonato e indica condiciones de
temperatura de ~600 °C y presiones de ~1.5 GPa similares a las reportadas por Feininger
(1980) y por John et al. (2010). Una discusion mas completa es desarrollada al final del
capitulo 4. El capitulo 5 presenta las principales conclusiones y recomendaciones de mi
trabajo. Finalmente, en los anexos presento las abreviaturas minerales usadas en las
pseudosecciones y una guia rapida de THERMOCALC, Perple_X, Theriak-Domino y
GeoPS.



CAPITULO Il

2 MARCO TEORICO

En esta seccion presento los principales conceptos de termodinamica y

metamorfismo necesarios para desarrollar los siguientes capitulos.

2.1 Metamorfismo

El metamorfismo es el proceso que permite cambiar las caracteristicas texturales,
geoquimicas y minerales de una roca en respuesta a cambios de temperatura, presion o
composicion (Allaby, 2013). Este proceso tiene lugar cuando una roca se expone a un
entorno fisico o quimico que es significativamente diferente de aquel en el que se formé
inicialmente. De esta manera, cualquier cambio en el entorno podria causar metamorfismo

y a su vez la cristalizacién de nuevas fases minerales (Winter, 2014).

2.2 Sistema termodinamico, fases, equilibrio termodinamico

y paragénesis mineral

Un sistema termodinamico se define como una cantidad de materia o una regién
en el espacio. La masa o regién fuera del sistema se llama entorno y la superficie que

separa el sistema y el entorno se llama limite (Okawa et al., 2021).

De acuerdo a McSween et al. (2003) hay tres tipos genéricos de sistemas (Fig. 1)
los cuales se encuentran definidos por la condicion de sus limites y son: aislados, cerrados
y abiertos. Los sistemas aislados no pueden intercambiar ni materia ni energia con el
universo mas alla de sus limites. Los sistemas cerrados son aquellos en los que existe el
intercambio de energia, pero no de materia y los sistemas abiertos son aquellos que

pueden intercambiar energia y materia.

En este documento el término sistema se utiliza para definir una gama de
composiciones quimicas, por ejemplo, todas las composiciones posibles en K;O-FeO-
MgO-Al,Os-SiO2-H,0 se lo conoce como sistema KFMASH.
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Fig. 1. Tipos de sistemas termodinamicos. (a) aislado, (b) cerrado y (c) abierto. Las flechas indican
el intercambio de energia, asi, si la flecha es doble existe intercambio de energia en ambas
direcciones, pero si la flecha es simple no es posible el intercambio. E = energia, M = materia,
modificado de Cemic (2005).

Una fase es una sustancia homogénea, de composicion fija o variable, con

propiedades quimicas y fisicas uniformes.

Se dice que un sistema termodinamico esta en equilibrio cuando las fases del
sistema coexisten manteniéndose constantes a través del tiempo (Klein, 2019) y los niveles
de energia de las fases son minimas. El equilibrio termodinamico se da en un sistema de
composicion fija que se encuentra bajo condiciones establecidas y una configuracion
(arreglo molecular, estructura) que posee un nivel minimo de energia (Anderson y Crerar,
1993). Las configuraciones que tienen niveles de energia mas altos tienden a reorganizarse
espontaneamente para reducir su nivel de energia (perdiendo calor, homogeneizandose,
recristalizandose, etc.) y llegar a un estado de equilibrio. En ocasiones la reorganizacion
no es posible, ya sea por una restriccién fisica o por una barrera de energia, lo que se

conoce como estado de energia metaestable.

Cuando dos o0 mas fases llegan al equilibrio bajo las mismas condiciones de presion y
temperatura, el conjunto mineral presente en la roca se denomina paragénesis. La

paragénesis en rocas metamorficas depende de cuatro factores:

e La composicién quimica de la roca original (generalmente referida con la letra “X”).



e La presion (P)
e La temperatura (T).

e La composicién de cualquier fase fluida que estuvo presente al tiempo del

metamorfismo.

Con el cambio de la P y T, los minerales reaccionan cambiando su composicion hasta
alcanzar nuevamente un equilibrio quimico. Mientras mayor es el tiempo al que una roca
se encuentra a una sola P y T, existe una mayor probabilidad que sus minerales se
encuentren al equilibrio. Dado que el metamorfismo generalmente involucra largos
periodos de tiempo geoldgico, la mayoria de las rocas metamorficas representan un

conjunto de minerales en equilibrio o paragénesis mineral (Nelson, 2011).

2.3 Regla de fases de Gibbs

La regla de fases de Gibbs permite determinar el nimero de grados de libertad o la
variancia de un sistema quimico. Si consideramos que el sistema se encuentra en equilibrio

tenemos que:
F=C-¢+2
Donde,
¢: es el numero de fases en el sistema.

C: es el numero de componentes, es decir la cantidad minima de constituyentes

quimicas para especificar cada fase en el sistema.

F: es el numero de grados de libertad y se refiere a la cantidad de parametros
intensivos (T, P, X, etc.) que pueden ser variados independientemente sin que cambie el

numero de fases del sistema.

2.3.1 Tipos de equilibrio de fase

Equilibrio invariante (F=0): en el que estado del sistema esta definido porunaPy T

que no pueden ser cambiados (representado por el punto invariante “I” en la Fig. 2).

Equilibrio univariante (F=1): en el que P o T pueden ser cambiados
independientemente, pero para mantener el estado del sistema tiene que existir un cambio

correspondiente de la otra variable (representado por la curva univariante “U” en la Fig. 2).



Equilibrio divariante (F=2) en el cual presion y temperatura son libres de cambiar
independientemente sin cambiar el estado del sistema (representado por los campos que

se encuentran limitados por curvas univariantes en la Fig. 2).

Presion
I ——

T T T T T

=TT

T T

Temperatura

Fig. 2. Diagrama P-T de 3 fases «a, 8,y (campos bivariantes), las lineas segmentadas representan
las reaccione metaestables. U = curva univariante e | = punto invariante.

2.4 Diagramas de composicion

Los diagramas de composicion son una representacion grafica de la variacion
composicional de un sistema termodindmico. Cuando el sistema estad compuesto de dos
componentes se conoce como sistema binario y la variacion se representa utilizando una
linea. Cuando el sistema esta formado por tres componentes, se conoce como sistema

ternario, y su variacion se representa en un triangulo (Fig. 3).



| ! ! i ! | ! 1 1 |
‘ 1 1 I | [ | 1 | I

(@ A B
%
0

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100

(b) 5

Fig. 3. (a) Diagrama de composicion binario A-B. (b) Diagrama de composicion ternario x-y-z con
(A), (B), (C), (D) y (E) como campos bivariantes, (f) curva univariante y finalmente x, y, z, Xy x2z, xyz
son puntos invariantes.

2.5 Diagrama de fases

Los diagramas de fase son representaciones graficas que muestran las zonas de
estabilidad de minerales al equilibrio y la relacion entre ellas. Estas relaciones se rigen por
las leyes de la termodinamica. Los diagramas de fase muestran como cambian las fases o
los conjuntos de fases en funcion de la temperatura, la presién, la composicién de las fases
o0 combinaciones de estas variables (Perkins & Brady, 2016). Los diagramas de fases se

representan generalmente en un diagrama P vs. T (Fig. 4).
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Fig. 4. Diagrama de fase P-T para el sistema Al2SiOs mostrando los campos de estabilidad de la
andalucita, cianita y sillimanita. El diagrama muestra el campo de estabilidad de la pirofilita que
presenta una composicion similar al resto de minerales, excepto por la presencia de agua en su
estructura. Modificado de Winter (2014).

2.6 Diagrama petrogenético o red petrogenética

Un diagrama petrogenético muestra las reacciones quimicas entre minerales o
conjunto de minerales que pueden existir en un sistema quimico sin especificar la
composicion de una roca (Hirsch et al., 2016). Un diagrama petrogenético muestra lineas
de reaccioén en un sistema de coordenadas cartesianas de P-T y puede ser utilizado para

obtener los rangos de estabilidad de dichos minerales.
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Fig. 5. Red Petrogenética simplificada a altas temperaturas indicando todas las posibles reacciones
en el sistema NKFMASH, también indica algunas curvas de equilibrio los sistemas KFASH (linea
punteada) y KMASH (linea segmentada). Los gradientes metamorficos de P-T medios y bajos estan
representados por las flechas. Tomado de Winter (2014).

2.7 Diagrama de fases de equilibrio o pseudoseccion

La pseudoseccioén (Fig. 6) es un tipo de diagrama de fase que indica los campos de
estabilidad para diferentes conjuntos minerales en equilibrio cuando calculado para una

sola composicion de roca total, es decir, es isoquimico (Hirsch et al., 2016).
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Fig. 6. Pseudoseccion de metapelita de Powell et al. (1998) con datos composicionales en mol.%
AlO3 = 30.66, FeO = 23.74, MgO = 12.47, CaO = 0.97, Na20 = 1.94, K20 = 9.83, and H20 = 20.39

y SiO2z en exceso, tomado de Winter (2014).

2.8 Energia libre de Gibbs

La energia libre de Gibbs es una medida de la energia quimica. Esta energia, para
una fase, esta dada por la siguiente ecuacion:

G=H-TS

Donde:

G, es la energia libre de Gibbs

11



H, es la entalpia.
T, es la temperatura.
S, es la entropia.

Para cualquier reaccion quimica que ocurre a P y T constantes, la variacion de la
energia libre de Gibbs entre los productos y los reactantes es la responsable de la
ocurrencia de la reaccion. Si los productos tienen una energia libre de Gibbs que es menor
a la de los reactantes (AG tiene signo negativo, siendo AG=Gproductos ~GReactantes), la reaccion
es espontanea, es decir la reaccidon procede a dichas condiciones de Py T. Si los
productos y reactantes tienen igual G se dice que ellos estan en equilibrio y la AG=0. La G

de una fase estable o en equilibrio siempre es minima.

2.9 Métodos de calculo de pseudosecciones

Un problema fundamental de la termodinamica es determinar el estado de equilibrio
final (i.e., mineralogia de una roca metamorfica). Para esto, se pueden seguir dos
enfoques: uno basado en la minimizacién de la energia de Gibbs de cada una de las fases
consideradas y que permite predecir la mineralogia de las rocas en funcién de la presion,
la temperatura y la composicién (Connolly, 2017); otro, basado en la solucién de un
conjunto de ecuaciones no lineales. Para el segundo enfoque se considera que: las
composiciones de las fases minerales involucradas en una reaccion y las relaciones de
actividad-composicion de las mismas estan representadas por una ecuacién no lineal
dependiente de la temperatura y presién. La solucidon de esta ecuacion no lineal, digamos
a una temperatura particular, se complica por el hecho de que puede haber ninguna, una,
o dos presiones calculadas. Asi, este enfoque necesita de un algoritmo que resuelva el
conjunto de ecuaciones no lineales, para la presién en funciéon de la temperatura y
viceversa. Dicho algoritmo propone una ventana P-T en la que se espera se encuentren
todas las temperaturas y presiones calculadas con el Unico supuesto de que existe a lo
mucho un punto maximo o un minimo en la funcién no lineal dentro de la ventana (Powell
& Holland, 1985).
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CAPITULO Il

3 METODOLOGIA
3.1 Construccion de pseudosecciones

El modelamiento computarizado de fases de equilibrio requiere de programas que
puedan leer datos termodinamicos de fases minerales o miembros finales (e.g., entalpia,
entropia, volumen) a condiciones ambientales (1 bar y 298 K) estructuradas en forma de
base de datos. La composicién de la roca en porcentaje en peso (0 en moles) de cada
elemento es el Unico dato de entrada obligatorio para el calculo. Otros parametros como la
composicion de los fluidos o fugacidades de especies volatiles son opcionales, aunque
siempre es recomendado su uso para obtener una representacidbn mas cercana a la

realidad.

Una vez definidos todos los parametros composicionales y seleccionada la base de
datos termodinamica adecuada para el tipo de roca, el programa realiza los calculos de la
energia libre de Gibbs (e.g., minimizacion de G, solucion de ecuaciones de estado para

que AG=0) que finalmente se grafican en un diagrama P-T.

La construccion de pseudosecciones en este trabajo se llevo a cabo utilizando los
programas: THERMOCALC (Powell etal., 1998), Perple_X (Connolly, 2009), Theriak-
Domino (Capitani & Petrakakis, 2010) y GeoPS (Xiang & Connolly, 2021). Aqui se utilizaron
los manuales de usuario sugeridos por cada autor para la instalacion de los programas

computacionales.
A continuacion, se presenta una descripcion de cada uno de los programas.

3.1.1 THERMOCALC

THERMOCALC es un programa escrito en el lenguaje de programacion Pascal por
Roger Powell para su tesis doctoral en los afios 70’s y mejorado por Tim Holland en 1988.
THERMOCALC es un software de calculo termodinamico para abordar problemas de
equilibrio mineral. Este programa tiene dos componentes principales: la interface y la base

de datos termodinamicos.

THERMOCALC resuelve ecuaciones de estado de todas soluciones solidas
consideradas por el usuario (busca que AG=0) y calcula diagramas de fase para una
composicion de roca total (Powell et al., 1998). Debido a que los modelos de solucién (tanto

los de soluciones solidas como los de fluidos) han ido evolucionando e incrementando su
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complejidad durante los ultimos 20 afios, THERMOCALC utiliza las ecuaciones HPx-eos,
las cuales son relaciones entre modelos termodinamicos para minerales y fluidos
geoldgicos, que son consistentes con las bases de datos de Holland y Powell permitiendo

asi resultados exactos.

La version de THERMOCALC utilizada para los calculos realizados en este trabajo

es la version tc350.

3.1.2 Perple_X

Perple_X es una serie de modulos escritos en FORTRAN por James Connolly entre
1990 y 2005. Perple_X realiza la minimizacion de energia libre de Gibbs para crear
diagramas de fase y pseudosecciones. Perple_X tiene la capacidad de utilizar una amplia
gama de bases de datos termodinamicas, modelos de actividad y ecuaciones de estado de
los fluidos (Connolly, 2005).

El algoritmo de célculo de Perple_X se basa en representar las variaciones de
composicion de las soluciones solidas como series de composiciones discretas, lo que se
le conoce como pseudocompuestos (Connolly & Kerrick, 1987). Esto brinda una solucion

exacta a un problema aproximado.

Perple_X utiliza 2 estrategias para el célculo de pseudosecciones, la primera
estrategia son las mallas multinivel para el mapeo de diagramas de fase. Esta estrategia
consiste en calcular la energia libre de Gibbs a P y T aleatorias espaciadas en una primera
malla. En un segundo momento se calcula la G a distancias de P-T mas cercanas
acortando la malla. Este proceso se lo realiza hasta 4 veces hasta obtener las relaciones
de equilibrio de cada fase con un espaciamiento corto en el campo P-T (Fig. 7). La segunda
estrategia utiliza los pseudocompuestos para calcular G de una superficie n-dimensional

en un espacio multidimensional (G, X4, Xo, ..., Xus).

Este método de calculo es complementado con la eleccién de modelos de solucion
que son relaciones de actividad-composicion (a-X) para grupos minerales (e.g., Green
et al., 2007; Green 2016; White et al., 2014).

La lista de productos que se pueden obtener con Perple_X han ido evolucionando
con el tiempo, pero la interaccion con el codigo se han mantenido desde su inicio a través
de lineas de comandos en el terminal de la computadora. Actualmente Perple_X cuenta

con 36 versiones siendo la version 6.9.1 la mas reciente y la utilizada en este trabajo.
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Fig. 7. Diagrama P-T esquematico del algoritmo de Perple_X, simplificado de Connolly (2005). (a)
Limites de campos definidos por relaciones entre reacciones. (b) Cuadricula de cuatro niveles con
nodos representado por circulos. (c) Disminucion de la distancia de los nédulos de la cuadricula, los
nodos de esta cuadricula en los que se calcularian las relaciones de equilibrio se indican mediante
circulos rellenos. (d) El mapa final luego de la disminucion del distanciamiento de los nodos de la
cuadricula.

3.1.3 Theriak-Domino

Theriak-Domino es un conjunto de 10 programas (e.g., Theriak, Domino, Guzzler,
Explot), escritos en FORTRAN por Christian de Capitani en 2010, usados para minimizar
la energia libre de Gibbs y calcular diagramas de fase, isopletas, propiedades de una sola
fase, etc. Actualmente el paquete de Theriak-Domino cuenta con 4 versiones, siendo la

version 11.03.2020 la mas reciente y la utilizada en este trabajo.

El programa principal es Theriak el cual calcula conjuntos de minerales al equilibrio
para una composicion dada de roca total a cualquier P y T. La estrategia de calculo de
Domino (Fig. 8) para pseudosecciones consta de dos partes. La primera divide un espacio
x-y en rectangulos que formen una malla regular, los célculos de la minimizacion de la
energia libre de Gibbs son ejecutados en cada interseccion de los rectangulos. Un cambio

en el conjunto mineral entre dos puntos indica que al menos un punto de reaccion se
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produce en el medio, lo que lleva a Domino a ejecutar la segunda parte de la estrategia
que es el refinamiento del diagrama. Para esto se dividen los rectangulos en partes mas

pequenas lo que produce una malla de analisis menos espaciada.

Aunque en esencia del método de calculo de Theriak-Domino sea similar a
Perple_X, la diferencia recae en la estrategia ocupada por Theriak-Domino. Theriak-
Domino utiliza los miembros finales de los minerales junto con los modelos de actividad-

composicion para representar un espacio de composicion continuo.

(@) (b)

(©) (d)

/\

T T

Fig. 8. Esquema del algoritmo de Domino simplificado de Capitani & Petrakakis (2010). (a) Diagrama
con la definicion de cuadricula inicial, con los puntos de reaccion encontrados a lo largo de la
cuadricula inicial. (b) Puntos de conexion que comparten un rectangulo vecino. (c) Identificacion de
rectangulos que necesitan refinamiento y definicion de una nueva cuadricula con rectangulos mas
pequefos. (d) Lineas de reaccion finales calculadas con 2 niveles de rectangulos.

El proceso de refinamiento se repite (tipicamente cinco veces) hasta que, dentro de
la resolucion espacial deseada, las protuberancias poligonales (errores visuales) se
suavizan y se eliminan los extremos abiertos (curvas univariantes que no convergen en

puntos invariantes) (de Capitani & Petrakakis, 2010).
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3.1.4 GeoPS

GeoPS es una herramienta computarizada interactiva y visual que presenta una
interfaz grafica. El cddigo de GeoPS fue escrito en MS Visual Basic.Net y disefiado por
Hua Xiang y James Connolly (2021) para el calculo de relaciones de fase estables en todo

el manto y la corteza de los planetas terrestres a través de una interfaz grafica.

Este programa proporciona una amplia gama de calculos de equilibrio de fase
basados en un algoritmo de minimizacion de la energia de Gibbs, similar a las de Perple_X
y Theriak-Domino. GeoPS a diferencia de los dos programas mencionados anteriormente,
tiene una estrategia de refinamiento adaptativo mediante mallas triangulares para el mapeo

de las secciones de los diagramas de fase.

La metodologia de GeoPS es dividir un area bidimensional (P-T) en una red
triangular regular m x n (Fig. 9b). El conjunto de equilibrio de cada nodo de la red esta
determinado por el minimizador de energia de Gibbs. Si el mismo conjunto de minerales
es estable en tres nodos de un triangulo, se supone que el conjunto de minerales es estable

en el triangulo (Fig. 9).

(@) ®  m
a
P O P .
/
B
T T
(©) (@)

Pﬁ P

T T

Fig. 9. Esquema del algoritmo GeoPS por Xiang & Connolly (2021). (a) Ejemplo de un diagrama de
fase. (b) Determinaciéon de conjuntos estables en cada nodo de la cuadricula inicial e identificacion
de los triangulos necesitan refinamiento, (c) refinacion de los tridngulos marcados. Estos pasos se
repiten iterativamente hasta que se alcanza la resolucion efectiva y finalmente (d) muestra el
resultado después de repetir los pasos anteriores.
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GeoPS discretiza los compuestos y usa las mismas bases termodinamicas,
modelos minerales y ecuaciones de estado que Perple_X. A pesar de que GeoPS es el
programa de calculo de fases minerales mas reciente, ya cuenta con 14 versiones siendo

las 3.2 la ultima y la utilizada en este trabajo.

3.2 Comparacién entre los programas computacionales

Para determinar la importancia de cada programa, se realizd una recopilacion
bibliografica de articulos cientificos publicados en 2020 y 2021 que contengan
pseudosecciones. De un total de 66 publicaciones seleccionadas se determiné el programa
computacional mas utilizado para la construccion de pseudosecciones. Adicionalmente,
para la seleccion del programa con mejor potencial para la construccién de
pseudosecciones se realizdé una comparacién entre ellos considerando factores como: la
facilidad en la instalacion; puesta en marcha de los programas; y la disponibilidad de
manuales de usuario. Finalmente, se utilizaron los cuatro programas (THERMOCALC,
Perple_X, Theriak-Domino y GeoPS) para reproducir las pseudosecciones tomadas de
publicaciones cientificas de Schorn (2018) y Villares (2021) que cuentan con

composiciones de roca total y minerales.
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CAPITULO IV

4 RESULTADOS Y DISCUSION

4.1 Comparacion de programas computacionales para la

creacion de pseudosecciones

411 Comparacion en base a su uso en la academia

Para este analisis, se ha considerado los articulos cientificos publicados durante
2020 y 2021 en la revista Journal of Metamorphic Petrology. Esta recopilacion bibliografica
pudo evidenciar que un 15% de todas las publicaciones durante este periodo de tiempo en
esta revista utilizan al menos dos programas computacionales para generar
pseudosecciones y obtener las propiedades fisicoquimicas de las mismas. Los programas
computacionales en orden de mayor a menor numero de citaciones son THERMOCALC
(26), Perple_X (21), Theriak-Domino (19) y GeoPS (0), (Fig. 10).

El programa computacional mas utilizado es THERMOCALC. De acuerdo a la
recopilacién bibliografica, el uso de Perple_X y Theriak-Domino es ligeramente menor al
de THERMOCALC. El uso de GeoPS para la construccién de pseudosecciones no pudo

ser analizado debido a su reciente lanzamiento en el afio 2021.

GeoPS

Theriak-Domino [

Perple X |

THERMOCALC |

Fig. 10. Numero de citaciones de los programas THERMOCACLC, Perple_X, Theriak-Domino y
GeoPS durante 2020 y 2021 en la revista Journal of Metamorphic Petrology. Durante este periodo
de tiempo no existen citaciones para GeoPS debido a que su lanzamiento fue en el afio 2021.
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4.1.2 Tiempo de instalacion e interfaz

La descripcion de esta seccidn se basa en la facilidad de instalacion e interfaz de
los programas computacionales usando una computadora personal con una unidad central
de procesamiento (CPU) Intel Core i5-9300H y el sistema operativo Windows 11. La
instalacion de los 4 programas computacionales lleva desde unos pocos minutos a unas
pocas horas. Los programas GeoPS, Perple X y THERMOCALC son los mas faciles de
instalar gracias a los manuales de usuarios disponibles. En el caso de Theriak-Domino la
instalacion toma mas tiempo debido al requerimiento de un programa computacional

adicional (compilador gfortran) para que se puedan ejecutar los modulos de calculo.

Todos los programas, excepto GeoPS, carecen de una interfaz grafica y la
interaccion con los programas se lo hace a través de linea de comandos en el terminal, lo
que hace mas complicado su manejo para personas con poca experiencia en computacion.
GeoPS al contar con una interfaz grafica, su uso se vuelve intuitivo y facil. Los programas
Perple_X y GeoPS permiten la seleccion de diferentes bases de datos termodinamicas y
modelos minerales, mientras que Theriak-Domino solo permite la seleccion de bases de
datos termodinamicas, pero no de modelos minerales. THERMOCALC utiliza una unica
base de datos termodinamica que incluye los modelos de actividad mineral, por lo que no

permite utilizar bases de datos diferentes a las creadas por Holland y Powell.

4.1.3 Reproducibilidad de las pseudosecciones

A continuacion, se presenta una comparacion de los resultados de dos
pseudosecciones, una metapelita y un metabasalto, utilizando cada uno de los programas
computacionales. Las pseudosecciones seleccionadas para ser reproducidas en este
trabajo son: (1) la pseudoseccién de la metapelita A33 obtenida del manual de Schorn
(2021, Fig. 11) con los datos composicionales del articulo cientifico de Schorn (2018, Tabla

1) y (2) la pseudoseccion del metabasalto P-52 obtenida de Villares (2021, Fig. 12).
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Tabla 1. Composicion de roca total y composiciones de minerales para la muestra A33 (Schorn,
2018). La composicion mineraldgica se ajusta a los modelos minerales propuestos por White et al.
(2014).

Litologia Micaesquisto de estaurolita y cianita

Roca

total Granate Estaurolita Muscovita Biotita Plagioclasa
(mol Nucleo Borde )
%) (mol %) (mol Matriz (mol %)
%)
SiO; 67.23 38.09 37.91 27.75 46.93 37.32 62.42
TiO; 0.88 0.06 - 0.62 0.47 152 -
Al,03 15.08 20.91 21.24 53.19 36.4 19.12 24.09
Cr203 - - - - - - -
FeO 747 29.19 31.14 12.91 0.79 16.77 -
MnO 0.14 0.62 0.76 02 - - -
MgO 3.69 7.19 5.28 1.76 0.61 1.1 -
ZnO - - - 0.84 - - -
Ca0o 0.89 3.79 33 - - - 5.49
Na;O 153 - - - 247 0.31 8.21
K20 271 - - - 7.78 8.87 0.1
o 0.37 - - - - - -
F - - - - - 091 -
Cl - - - - - - -
Total 99.99 99.85 99.63 97.27 95.45 95.92 100.31
Xalm 0.6 0.68
Xprp 0.28 0.21
Xgrs 0.11 0.09
Xsps 0.01 0.02
Xan 0.27
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Fig. 11. Pseudoseccion de la metapelita A33 tomada de Schorn (2018). Esta pseudoseccion fue
construida en THERMOCALC con la base de datos termodinamica “ds6.2” (Holland & Powell, 2011)
en el sistema simplificado K2O-FeO-MgO-Al203-SiO2—H20 (KFMASH). Las lineas segmentadas
representan las reacciones del sistema KFMASH que no afectan a la muestra. Las lineas rojas son
reacciones reconocidas en muestras de la misma formacion que la muestra A33. La estrella
representa el pico P-T del metamorfismo. En la esquina superior izquierda se muestra el diagrama
AFM calculado a 10 kbar y 525 °C. Tomado de Schorn (2021).
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Tabla 2. Composicion de roca total y composiciones minerales para la muestra P-52 de Villares

(2021).
Litologia

SiO;
TiO:
Al20;
Cr203
FeO
MnO
MgO
CaO
BaO
Na:0
K20
P20s
Cl
Lol
Total
Subgrupo

Especies

Roca
total
(wt.
%)
49
1.08
15.7

7.84
0.14
8.34
10.5

272
0.53
0.09

2.61
98.55

Anfibol
(wt. %)

51.43
0.04
4.71
0.05
12.37
0.23
15.15
12.21
0.45
0.14

0

96.78
Calcico
Mfhb

Metabasalto en facies de esquisto verde

52.38
0.06
4.3
0.19
10.69
0.26
15.76
12.62
0.56
0.14

0.01

96.97

Calcico

Act

53.72
0.06
3.01

0.2

10.12
0.26

16.66

12.82

0.39
0.09

0

97.33
Calcico
Act

23

Muscovita
(wt. %)
48.06  48.46
0.33 0.25
30.44  29.85
0.25 0.26
1.89 1.91
0.01 0.02
2.4 2.55
0 0.03
0.17 0.17
0.5 0.31
1046 @ 10.41
0.01 0
9452 9422

47.27
0.14

31.53

0

1.93
0.01
217
0.01
0.14
0.44
10.79

0

94.43

48.85
0.25
29.53
0.17
1.98
0.01
2.72
0.01
0.06
0.32
10.39

0

94.29

48.12
0.33
30.71
0.13
1.87
0.02
2.35
0.01
0.2
0.51
10.25

94.5



Tabla 3. Continuacion de la composicion mineral de la muestra del metabastalto P-52 de Villares,
(2021). La composicion mineral del anfibol, mica, plagioclasa, epidota, clorita y titanita se ajustan a
los modelos propuestos por Diener et al. (2007), White et al. (2014), Fuhrman & Lindsley (1988),
Holland & Powell (2011), White et al. (2014) y White et al. (2000), respectivamente.

Sio2
Tio2
Al203
Cr203
FeO
MnO
MgO
Ca0
BaO
Na20
K20
cl
Total
Or%
Ab%
An%
Xczo
Xep

Xpmt

Plagioclasa
(wt %)
56.28 67.89

0.01 0

24.84 19.49

0.73 0.06
0.01 0
0.23 0
10.8 0.27
6.85 11.91
0.1 0.06

99.85 99.68
0.49 0.31
53.19 98.46
46.32 1.23

38.09
0.06
27.55
0.11
6.27
0.08
0.08
24.05

0.03
0.02
96.34

0.57
0.43
0.01

Epidota

(wt %)
38.21
0.07
28.21
0
5.81
0.09
0.05
24.23

0.01

96.68

0.61
0.39
0.01

24

38.27
0.11

28.38
0.26
5.35
0.13
0.07

24.12

0.01

96.7

0.63
0.36
0.01

Clorita

(wt %)
26.47
0.03
20.95
0.1
19.94
0.29
19.16
0.03
0
0.04

87.01

27.82
0.02
21.47
0
19.77
0.27
17.96
0.05

0.02
0.04

87.42

Titanita

(wt %)
30.64
37.53
1.81
0.08
0.52
0.01
0.39
28.17
0.42
0.01
0.06

99.64
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Fig. 12. (a) Pseudoseccion de la metabasita P-52 de Villares (2021) calculada en el sistema K20-
Na20-CaO-FeO-MgO-Al203-SiO2-TiO2-H20-02  (NCKFMASHTO) utilizando Perple_X. Esta
pseudoseccion fue calculada con la base de datos termodinamica “ds6.2”. Los modelos minerales
utilizados son los de Diener et al. (2007), White et al. (2014), Fuhrman & Lindsley (1988), Holland &
Powell (2011), White et al. (2014) y White et al. (2000) para el anfibol, mica, plagioclasa, epidota,
clorita y titanita, respectivamente. El contenido de agua se considera que se encuentra en exceso.
Abreviatura de los minerales tomadas de Whitney & Evans (2010). (b) Isopletas para el contenido
de Si en la mica (lineas segmentadas rojas) y para el contenido de Na en el anfibol (lineas
segmentadas amarillas). Los contenidos de los elementos se encuentran en a.p.f.u. Tomado de

Villares (2021).
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Para elegir el mejor programa en base a su desempefio en la construccién de
pseudosecciones se ha prestado atencion a: el tiempo de ejecucion, el ajuste con la

composicion mineral y la facilidad para la extraccion de informacion desde la tabla de

resultados.

o Metapelita
Utilizando la composicion de la muestra pelitica A33 (Tabla 2) fue factible calcular
una pseudoseccion con los 4 programas computacionales considerando que el agua, el
silice y la muscovita son componentes en exceso en el sistema.

drawpd 1.18 (running at 12.31 on Tue 23 Nov,2021) KFMASH (+mu+qg+H50)
16

14

12 =

ctd chl
10

Pressure [kbar]

= ~—

ﬂi and ksp[;nu]

450 500 550 600 650 700

Temperature [°C]

Fig. 13. Pseudoseccion recalculada en THERMOCALC de la muestra A33. Se considero al silice,
muscovita y agua en exceso. Las lineas segmentadas representan las reacciones metaestables de
los aluminosilicatos. Abreviatura de los minerales tomada de Holland & Powell (2011).
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La pseudoseccion recalculada utilizando THERMOCALC (Fig. 13) es similar a la
original (Fig. 11). El tiempo de calculo de una pseudoseccion en THERMOCALC depende
de la familiaridad del usuario con el programa. La construccién de la Fig. 13 tomé alrededor
de 7 dias. La complejidad del uso de este programa se debe a que el usuario calcula las
curvas de reaccion una por una, resultando en un proceso bastante extenso y propenso a
errores para personas con poca experiencia en petrologia metamérfica. Otro punto a tomar
en cuenta es que el usuario debe distinguir entre reacciones estables y metaestables ya

que el programa no esta en la capacidad de hacer este analisis.

Una desventaja de THERMOCALC es que los nombres de los campos de
estabilidad no se etiquetan automaticamente haciendo necesario el uso de un software de

edicion de graficos para anadir estas etiquetas.

El resultado del calculo de la pseudoseccion utilizando Perple_X se muestra en la
Fig. 14 y 15. Para este célculo se consider6 que los modelos minerales utilizados sean los
adecuados para la composicién de minerales reportados para esta roca (Tabla 1) y sean
compatibles con la base de datos termodinamica “ds6.2”. En Perple X, a diferencia de
THERMOCALC, no es necesario especificar el exceso de muscovita y cuarzo porque
Perple_X ya interpreta el exceso de los minerales con los datos composicionales de roca

total.

El calculo de la pseudoseccion utilizando las opciones por defecto (Fig. 14) no
coincide con la pseudoseccion original (Fig. 11). Por ejemplo, la Fig. 14 no presenta todos
los campos de estabilidad que muestra la Fig. 11, sobre todo en la parte superior derecha
de la figura. Para obtener un mejor resultado se modifico la resolucion del mallado al doble
de la resolucion de la Fig. 14 y la resolucion inicial de los compuestos (initial_resolution =
1/4), logrando asi replicar exitosamente la pseudoseccion de la muestra A33 (Fig. 15y
Tabla 4).
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Fig. 14. Pseudoseccion recalculada en Perple_X de la muestra A33. Considerando agua en exceso
y la resolucion inicial de la composicion de los modelos de solucion por defecto. Abreviatura de los

minerales tomada del archivo de modelos de solucion “solution-model” de Perple_X.
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Fig. 15. Pseudoseccion recalculada en Perple_X de la muestra A33. Considerando agua en exceso,
la resolucioén inicial de la composicion de los modelos de solucién fue modificada a 1/4 con el mallado
para la fase exploratoria de 40x40 y para la fase de refinamiento de 120x120. Los numeros
identifican los campos de estabilidad.
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Tabla 4. Paragénesis mineral y abreviatura de los minerales para la Fig. 15. Abreviatura de
minerales segun Whitney & Evans (2010)

1 ChlMs Cld And Qz 18 Grt Ms Cld Ky Qz
2 CldChlMsQz 19 StMsGrtBtQz
3 ChlMs And Qz 20 BtAndSaQz

4 CldChlMs StQz 21  Grt Ms Ky Qz

5 ChlMs St And Qz 22 StGrtMsQz

6 ChiMs StQz 23 Ms Grt StKy Qz
7 BtMs ChlAnd Qz 24 BtCrd And SaQz
8 BtMsAndQz 25 Crd And Sa Qz

9 MsChlStBtQz 26 BtSilSaQz

10 BtMs St And Qz 27 BtCrd SilSaQz
11 MsBtStQz 28 Ms GrtBt SilQz
12 Chl Grt Ms Cld Qz 29 Ms GrtBtKy Qz
13 StMs Chl Grt Qz 30 CrdSilSaQz

14 Ms St Bt Sil Qz 31 GrtMsCld StQz
15 GrtMs Cld Qz 32 MsBtAnd SaQz
16 Bt Ms SilQz 33 BtMsSilSaQz
17 Grt Ms Chl Ky Qz 34 CrdSilSaQz

Perple_X presenta varias ventajas con respecto a THERMOCALC. El tiempo de
célculo no depende del usuario sino de la velocidad de procesamiento de la computadora
utilizada. En Perple_X, el usuario no calcula de una en una las reacciones como en
THERMOCALC por lo que este programa es recomendado para personas con
conocimientos basicos de petrologia metamérfica.  Adicionalmente, el andlisis de

reacciones estables y metaestables es automatizado y proporciona buenos resultados.

El tiempo de calculo de una pseudoseccion en Perple_X varia significativamente
dependiendo del nivel de mallado, el nimero de veces que se refinan los datos y de la
complejidad de los modelos minerales propuestos. Para la pseudoseccion en baja
resolucion el tiempo de calculo fue de 1.6 minutos, mientras que para la de alta resolucion

fue de 28.5 minutos.

Theriak-Domino no calcul6 adecuadamente la pseudoseccion deseada (Fig. 11)
debido a errores de calculo constantes mientras se utilizaba la versién 3 de la base de

datos termodinamica “ds6.2” (Fig. 16) y los pardmetros por defecto.
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Fig. 16. Resultado fallido del calculo de la pseudoseccion de la muestra A33 utilizando Theriak-
Domino y parametrizaciéon por defecto. Para el calculo no se especifico la especiacion del hierro y
se utilizo la tercera version, adaptada para Theriak-Domino, de la base de datos termodinamica
“ds6.2”.

Al ajustar los datos composicionales (especificando 0% de Fe3" en la muestra) y
utilizando la version 5 de la base de datos termodinamica “ds6.2”, se obtuvo mejores
resultados en el calculo. Con estos nuevos parametros se siguen produciendo errores
como la aparicion de curvas de reaccién muy cortas y aisladas en medio de campos de
estabilidad mas amplios. El tiempo de calculo de la pseudoseccién presentada en la Fig.
17 fue de 1.85 horas.
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Fig. 17. Pseudoseccion recalculada en Theriak-Domino de la muestra A33, especificando que todo
el contenido de hierro es Fe?*y haciendo uso de la quinta version, adaptada para Theriak-Domino,
de la base de datos termodindmica “ds6.2”".

Finalmente, GeoPS generd una pseudoseccion (Fig. 18) bastante parecida a la
original (Fig. 11) y tardé solamente 33 segundos. Algunas de las ventajas mas grandes de
GeoPS son que su interfaz grafica vuelve mas intuitivo el calculo y que la pseudoseccion
resultante contiene toda la informacion necesaria eliminando el requerimiento de los otros

programas de modificar las pseudosecciones finales con editores de graficos externos.
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Test1 Created using GeoPS v2.10.7822.43127
Oxides: H20 MgO Al203 Si02 K20 FeO By Ismael at 18/12/2021 13:29:15
16 XOMol: 17.213.18 12.98 57.87 2.33 6.43 Elapsed Time:00:00:33

dataset:62 1 and Chi Ctd H20 Ms g
o 2 and Bio Crd H20 q san

Fluid:Pitzer4 5 515 6rq 20 q san sl

Solution Models: 4 Bio Gt H20 Ms g sill

Chi(w) 5 Chl Gt H20 ky Ms q
Mica(Ww) 6 Crd H20 q san sill
14 crdw) 7 and Bio Chl H20 Ms q
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Fig. 18. Pseudoseccion de la muestra A33 recalculada en GeoPS. Los modelos minerales utilizados

son los mismos que aquellos utilizados en Perple_X.

La muestra A33 corresponde a un micaesquisto de estaurolita-cianita-granate
(Schorn, 2018) con una proporcion mineral volumétrica de: granate (~10 %), biotita (~15%),
estaurolita (~5 %), muscovita (~40%), plagioclasa (~10%) y cuarzo (~15%). Este conjunto
mineral coexiste en las pseudosecciones calculadas por THERMOCALC, Perple X y
GeoPS y esta delimitada por una curva univariante entre la temperatura de 674 y 686 °C

con presiones de 7.5y 9.8 kbar.

o Metabasita

La construccion de una pseudoseccion para metabasita se realizé utilizando la
muestra P-52 de Villares (2021). Esta pseudoseccion se realizé utilizando los programas
Perple_ Xy GeoPS. THERMOCALC y Theriak-Domino no se utilizaron debido a que estos
programas no estan optimizados y presentan problemas al trabajar con composiciones de
rocas maficas. La pseudoseccion original (Fig. 12) se realizd considerando las ecuaciones
de estado de Pitzer & Sterner (1998); un contenido de Fe®*" del 5% del hierro total; una

ventana de P-T de 1 a 10 kbar y 250 a 600 °C; y un sistema saturado en agua.
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La pseudoseccion construida con Perple_X (Fig. 19) presentd inconsistencias a
temperaturas mayores a 723 K (450 °C) cuando es comparada con la pseudoseccion
original. Las diferencias observas se deben posiblemente a que en este trabajo se utilizé
una version mas reciente de Perple_X (ver. 9.6.1) mientras que Villares utilizo la versién
6.9.0. Los problemas generados en la pseudoseccion construida para este trabajo se
muestran como pequefios poligonos en el diagrama P-T (Fig. 19) que representan campos
de estabilidad mineral de un rango de P y T muy limitado. A pesar de esta inconsistencia,
las reacciones principales observadas en la pseudoseccion original son también

reproducidas en la pseudoseccion de la Fig. 19.

El conjunto mineral estable reportado por Villares (2021) es actinolita, albita,
epidota, clorita, titanita y muscovita. Este conjunto mineral existe en el campo de estabilidad
entre temperaturas de 295 y 460 °C y presiones de 1.4 y 9.1 kbar (Fig. 19a).

Debido a el amplio campo de estabilidad mineral fue necesario el uso del médulo
WERAMI de Perple_X para calcular de isolineas de composicion y determinar con mayor
precisiéon las condiciones de P-T. Villares (2021) realizé una aproximacion
geotermobarométrica como lo propone Molina et al. (2015) con los contenidos de Si en la
mica (3.20-3.29 a.p.f.u) y Na en el anfibol (0.08-0.11 a.p.f.u) y obtiene unas condiciones P-
T de ~6.4 kbar y ~350 °C, respectivamente (Fig. 19b).
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Fig. 19. (a) Pseudoseccion de la muestra P-52 recalculada en Perple_X y modificada en Inkscape
(editor de graficos vectoriales). Abreviatura de los minerales tomada de Whitney & Evans (2010).
(b) Isolineas de composicion calculadas en el médulo WERAMI de Perple_X superpuestas en la
pseudoseccion de la muestra P-52. Las lineas segmentadas en rojo representan el contenido de Si
en la mica, mientras que las lineas segmentadas en amarillo representa el contenido de Na en el
anfibol. Los contenidos de los elementos se encuentran en a.p.f.u.
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La misma pseudoseccion de la Fig. 12 fue reproducida utilizando el programa

GeoPS. La limitacion de GeoPS para la construccion de pseudosecciones de metabasitas

fue evidente (Fig. 20) y no se pudo replicar en su totalidad la pseudoseccién propuesta por

Villares (2021). La principal limitaciéon es que GeoPS no permite hacer ajustes de resolucién

inicial de los pseudocompuestos y los campos de estabilidad son muy diferentes a los

calculados en Perple_X (Fig. 19). Perple_X, en comparacion con GeoPS, produce mejores

resultados debido a que utiliza mayor nimero de pseudocompuestos. La pseudoseccion

reproducida con GeoPS (Fig. 20) presenta campos de estabilidad no observados en la

pseudoseccioén original.

P-52 Created using GeoPS v3.2.8209.1032

Oxides: H20 Na20 MgO AI203 Si02 K20 CaO FeOQ TiO2 02 By Ismael at 30/6/2022 16:07:56, Elapsed 00:12:50

X0/Mol: 69.07 2.85 13.43 10.02 52.88 .36 12.12 7.08 .88 .39 Citation: Xiang et al.. 2021 JMG
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1 ab Amph Chl Ep H20 heu Kf pre sph
2 ab Amph Chl Ep H20 Kf pre q sph

3 Amph Chl Cpx H20 Mt phi PI Pl sph

4 Amph Cpx H20 Iim naph phl P|

5 Amph Cpx H20 llm Mt phi PI

6 ab Amph Chl Ep H20 Ms pre q sph

7 Amph Chl Ep H20 llm phl PI sph

8 ab Amph Chl Cpx fpm H20 Ms q sph

9 ab Chl Cpx Ep fpm H20 Ms q sph

10 Amph Ep H20 lim phl Pl sph

11 Amph Chl Ep H20 lim phi PI

12 Chl Cpx fstp H20 law mstp q sph

13 Amph Chl Ep H20 Iim Ms phi P

14 Chi Cpx Ep H20 Ms q sph

15 ab Amph Chl Ep H20 Kf Pl q sph

16 Amph Chl H20 Mt phi Pi sph

17 ab Amph Chl Ep H20 heu Ms pre sph
18 ab Chl Cpx fpm H20 Ms q sph

19 ab Chi Cpx Ep fpm H20 law Ms q sph
20 Chl Cpx fstp H20 law Ms mstp q sph

21 Amph Chl H20 lim Mt phl Pl sph

22 Amph H20 lim phl PI

23 Amph Chl Cpx H20 Mt phl Pl sph

24 Amph Cpx H20 Iim phl Pi sph

25 Chl Cpx fpm fstp H20 law Ms q sph

26 Chl Cpx fpm H20 law Ms q sph

27 Amph Ep H20 lim phi Pl

28 ab Amph Chl Ep H20 Ms ru sph

29 ab Amph Chl Ep H20 Ms Pl g sph

30 Amph Chi Cpx Ep H20 Mt phi Pl sph

31 ab Amph Chl Cpx Ep H20 Ms Pl sph

32 Amph Amph Chl Cpx H20 Mt phl Pl sph
33 ab Amph Chl Ep fpm H20 heu Ms pre sph
34 Chl Cpx Ep fpm H20 law Ms q sph

35 ab Chl Cpx fpm H20 law Ms q sph

36 Amph H20 lim naph phl Pl sph

37 Amph H20 Iim Mt phi PI

38 Amph Chi Cpx Ep H20 Ms phl Pl sph
39 Amph Chl Cpx fom H20 law Ms q sph
40 Amph Chl Cpx fstp H20 law Ms mstp q sph
41 ab Amph Chl Ep fpm H20 Ms pre g sph
42 Amph Chl Cpx H20 phl Pl sph

43 ab Amph Chl Ep H20 Kf Ms Pl sph

44 ab Amph Chl Ep H20 Kf Ms pre q sph
45 ab Amph Chl Ep H20 heu Kf Ms pre sph
46 ab Chl Cpx fpm fstp H20 law Ms q sph
47 Amph Chl Cpx Ep H20 Mt phl PI Pl sph
48 ab Amph Chl Ep H20 Ms Pl ru

49 Amph Chl Ep H20 Kf Ms phl Pl sph

50 Amph Amph Chl H20 Mt phi Pl sph

51 ab Amph Chi Ep fpm H20 heu Ms sph
52 Amph Chl Cpx Ep fpm H20 law Ms q sph
53 ab Amph Chl Ep H20 Kf Ms Pl g sph

54 ab Amph Chl Cpx Ep H20 Ms phl Pl sph
55 Amph Chi H20 lim naph phl Pl sph

56 ab Amph Chl Ep H20 heu Kf pre q sph
57 ab Amph Chi Cpx Ep fpm H20 Ms q sph
58 Amph H20 lim naph phi PI

59 ab Amph Chl Ep H20 Kf q sph wrk

80 Amph Amph Chl Cpx H20 Mt phl PI Pl sph
61 ab Amph Chl Ep H20 heu Ms pre q sph
62 Amph Amph Chl H20 Iim phl Pl sph

63 Amph Amph Chl H20 lim Mt phl Pl sph
64 ab Amph Chl Ep fpm H20 heu Ms q sph

Fig. 20. Isolineas de composicion calculadas en GeoPS y superpuestas en la pseudoseccion de la

muestra P-52. Las lineas en rojo representan el contenido de Si en la mica, mientras que las lineas

en azul representa el contenido de Na en el anfibol. Los contenidos de los elementos se encuentran

en a.p.f.u.
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Utilizando la composicion de los minerales, GeoPS y Perple_X determinan
condiciones de P-T de 8 + 1 kbar y 400 + 25 °C (Fig. 20). Este resultado difiere del
reportado por Villares (2021) de 3.7 £ 1.1 kbar a 314 £ 26 °C, quien utiliz6 el programa
THERMOCALC (opcion de avPT) con la base de datos termodinamica “ds55” para
determinar estos valores de P-T.

4.2 Uso de pseudosecciones en la solucion de problemas

petrolégicos

En esta seccion se describe los parametros utilizados para calculo de una
pseudoseccién con el fin de determinar las condiciones de metamorfismo de una eclogita
proveniente del complejo Raspas, Provincia del Oro, Ecuador. La composicién de roca total
y minerales fueron tomados de John et al. (2010). La muestra considerada es la SEC 43-

1, la composicion de roca total y de sus minerales se muestra en la Tabla 5.

El calculo de la pseudoseccion se realizo utilizando el programa Perple_Xy GeoPS,
debido a que ambos fueron los programas que mejores resultados produjeron en la
construccion de pseudosecciones para metabasitas (ver seccion 4.1.3). Los modelos
minerales utilizados para el calculo de la pseudoseccion fueron para: el granate, onfacita,
anfibol, fengita y epidota aquellos de Holland & Powell (1998), Green et al. (2007), Diener
& Powell (2010), Holland & Powell (1998) y Holland & Powell (2011), respectivamente.
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Tabla 5. Composicion de roca total y composiciones minerales representativas para la muestra SEC
43-1 (John etal., 2010). La composicion mineraldgica se ajusta a los modelos minerales
mencionados anteriormente.

Litologia Eclogita
Roca total Onfacita Granate Fengita Anfibol
(wt. %) (wt. %) (wt. %) (wt. %) (wt. %)

SiO; 47.92 55.16 38.87 49.3 43.38
TiO: 1.79 0.17 0.02 0.656 0.55
Al203 14.67 9.99 21.65 28.5 15.34
Cr20; - - - 0 0.04
Fe203 13.04 4.89 24.09 1.91 12.47
MnO 0.19 0.03 0.4 0.02 0
MgO 6.46 8.77 5.03 2.89 10.54
Cao 11.1 14.62 10.63 0 8.59
Na,O 3.09 6.07 0 1.1 4.2
K20 0.53 0 0 10.3 0.75
P20s 0.13 - - - -

LOI 0.57 - - - -
Total 99.49 99.7 100.69 94.676 95.86
Xalm 0.51
Xgrs 0.29
Xprp 0.19
Xsps 0.01

Q 0.57
Jd 0.39
Ae 0.04

La especiacion de Fe (i.e., Fe*/Feww) €s importante en el calculo de una
pseudoseccion debido a que esta afecta el conjunto de minerales al equilibrio. La cantidad
de Fe® con respecto al Fewta S€ ingresa en una notacion especifica para Perple_X. Lo que
comunmente en otros programas computacionales esta razén se expresa como Fe®*/Feotal,
en Perple_X, la cantidad de Fe3* se expresa en cantidades de moles de O; en el sistema.
La cantidad de O; que se ingresa corresponde a la cantidad de moles de O, necesarios
para transformar el FeO en Fe,Os considerando la ecuaciéon 4Fe0 + 0, — 2Fe,05. El FeO
que se ingresa corresponde al Feita, calculado como: FeO;prq; = FeO + Fe, 05 (donde

Fe203 es expresado como FeO).
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Para determinar la cantidad de O, a ser utilizada en la construccion de la
pseudoseccion P-T se construye una pseudoseccion P-X (Fig. 21) en Perple_X. En la Fig.
21 se determiné los valores de O; para los cuales se obtiene la paragénesis mineral
observada en la muestra SEC 43-1. La Fig. 22 muestra que el campo de estabilidad de la
paragénesis mineral anfibol + granate + onfacita + fengita + cuarzo + rutilo se cumple ente
0.1y 0.7 g de O.. Para la construccion de la pseudoseccion (Fig. 24) se eligié valor medio
de este rango (es decir 0.4 g de O2) que es equivalente a 10% del Fe** con respecto al

hierro total.
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Fig. 21. Pseudoseccion P-X para la muestra SEC 43-1. Este grafico muestra los minerales estables
calculados para la muestra SEC 43-1 a una presion fija de 17 kbar cuando se varia el contenido de
02 (i.e., variacion de Fe3*). El campo en verde indica la paragénesis mineral reportada para la roca
SEC 43-1. La linea roja representa el ingreso de epidota al sistema cuando el contenido de O2> 0.2
gy la linea naranja representa el ingreso de hematita al sistema cuando el contenido de O2> 0.7 g.
La linea punteada en blanco representa el promedio de O2 en el campo de estabilidad deseado.
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Una vez calculada la especiaciéon del hierro se calculd la pseudoseccion
considerando que el sistema esta saturado en agua y utilizando el modelo de actividad del
agua de Pitzer & Sterner (1998). Debido a que no se ha calculado anteriormente una
pseudoseccién con estos datos se realizaron varios ensayos preliminares para asi
establecer una ventana P-T adecuada en la cual se desarrolle la paragénesis reportada
para laroca SEC 43-1. La Fig. 22 muestra una pseudoseccion calculada con una resolucion

baja con la ventana P-T id6nea.
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Fig. 22. Pseudoseccion preliminar de la muestra SEC 43-1 de John et al. (2010) en una ventana P-
T de 12 a 26 kbar y 500 a 1100 °C.
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Tabla 6. Paragénesis mineral observada en la Fig. 23. Abreviatura de los minerales tomada de

Whitney & Evans (2010)

Ph Ep Grt Amp Ttn

Ep Grt Amp Ph Omp Ttn

Grt Ep Omp Amp Ph Ttn Rt

Ep Ph Amp Grt Omp Lws Rt
Omp Grt Amp Ph Lws Stp Rt
Amp Omp Ph Grt Lws Rt

Omp Ph Amp Grt Lws Tlc Rt
Grt Ep Ph Amp Omp Ttn Qz

9  Grt Omp Amp Ph Ep Qz Rt

10 Amp Ph Grt Ep Omp Qz Rt

11 Omp Grt Ph Amp Lws Stp Qz Rt
12  Omp Grt Ph Amp Lws Tlc Qz Rt
13  Ph Grt Ep Omp Qz Rt

14 Omp Ep Grt Ph Lws Qz Rt

15  Omp Ph Amp Grt Ep Ttn Ab Qz
16  Omp Grt Ph Ep Ky Qz Rt

17 Ep Omp Amp Grt Ttn Ab Sa Qz
18 Amp Grt Omp Ep Ab Sa Qz Rt
19  Amp Omp Grt Ttn Ab* Sa An Qz
20 Omp Grt Ep Amp Ttn Ab* Sa Qz
21  Grt Omp Ep Amp Ab* Sa Qz Rt
22 | Grt Amp Omp Ab* Sa An Qz Rt
23 Ep Omp Grt Ky Sa Qz Rt

24  Ph Amp Ep Omp Grt Ttn Qz

25 Amp Grt Omp Ep Ph Ttn Qz Rt

O NOoOOGThA, WN -

26
27
28
29
30
31
32
33
34
35
36
37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50

Ep Ph Grt Amp Omp Ttn

Ph Grt Amp Omp Lws Stp Qz Rt
Amp Grt Omp Ph Lws Qz Rt

Ph Omp Amp Ep Grt Lws Qz Rt
Grt Ph Ep Amp Omp Ab Qz Rt

Ep Ph Omp Grt Amp Ttn Ab Qz Rt
Ep Grt Omp Amp Ttn Ab* Sa An Qz
Ep Grt Omp Amp Ab* Sa An Qz Rt
Ph Amp Grt Ep Omp Lws Stp Rt
Ep Grt Amp Ph Omp Lws Qz Rt
Grt Ep Ph Omp Amp Lws Stp Qz Rt
Amp Grt Omp Ph Lws Tlc Qz Rt

Ph Omp Grt Lws Stp Qz Rt

Grt Omp Ph Lws Qz Rt

Ep Omp Grt Amp Ttn Ab Sa Qz Rt
Ep Omp Grt Ph Amp Ky Qz Rt

Ep Grt Amp Omp Ttn Ab* Sa Qz Rt
Ph Grt Amp Omp Ep Ab* Qz Rt
Omp Amp Grt Ttn Ab* Sa An Qz Rt
Ep Omp Grt Amp Ky Sa Qz Rt

Ep Grt Amp Omp Ky Ab* Sa Qz Rt
Omp Ep Grt Ph Ky Sa Qz Rt

Amp Ep Ph Grt Ttn Qz

Ep Grt Ph Amp Omp Rt

Ph Grt Amp Omp Ep Stp Qz Rt

Una vez definido los rangos de P-T en los cuales se desarrolla la paragénesis

mineral deseada (campo 9 en la Fig. 22) se construye una pseudoseccion con mejor

resolucion (Fig. 23). Para obtener la pseudoseccion de la Fig. 23, se aumento la resolucion

del mallado.
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Fig. 23. Pseudoseccion de la muestra SEC 43-1 de John et al. (2010) en alta resolucion, calculada
K20-Na20-Ca0-FeO-MgO-MnO-Al203-SiO2-TiO2-H20-02

en Perple_X, el sistema
(NCKFMMnASHTO) y considerando el agua en exceso. El campo bivariante en verde indica la

paragénesis mineral reportada. Abreviatura de los minerales tomada de Whitney & Evans (2010).
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Fig. 24. Volumenes de los minerales de anfibol, epidota, onfacita, cuarzo, granate, fengita, rutilo y
titanita calculados mediante Perple_X y graficados utilizando WERAMI. Cada mineral presenta su
propia escala de volumen. El volumen aumenta hacia colores calidos (i.e., rojizos) y disminuye hacia
colores frios (i.e., azules).
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El conjunto mineral al equilibrio reportado por John et al. (2010) es granate +
onfacita + rutilo + anfibol (barroisitico o cataférico) + cuarzo * fengita + carbonato. Dicho
conjunto, a excepcion del carbonato, se desarrolla a 550 £ 50 °C y 13.5 £ 5.5 kbar como lo

muestran las Fig. 23 y 24.

4.3 Comparacion entre los datos obtenidos usando
pseudosecciones y aquellos de geotermobarometria

convencional

Debido al amplio rango de estabilidad mineral obtenido en la Fig. 23 se calcul6 un
campo P-T basado en la composicion de 3 minerales (fengita, granate y onfacita) de los

cuales se tenian datos de composicion quimica (Fig. 25).

El rango de temperatura determinados utilizando la composicién del granate,
piroxeno y fengita en la pseudoseccion calculada es de 670+50 °C con presiones de 16.5+1
kbar (Fig. 25). Este calculo de P-T se correlaciona bien con el propuesto por John et al.
(2010), subestimando la presién en 0.5 kbar y sobreestimando la temperatura en 20 °C. El
rango P-T calculado en este trabajo no se correlaciona con las condiciones P-T propuestas
por Feininger (1980) y Gabriele (2002), pero se debe considerar que estas condiciones si
caen (casi en su totalidad) en el campo bivariante que representa la estabilidad mineral
descrita por John et al. (2010).

Segun Powell & Holland (2008) cuando comparamos la geotermobarometria
convencional y una pseudoseccion, un requerimiento minimo debe ser el uso los mismos
datos termodinamicos y modelos de actividad-composicion de los minerales involucrados.
Aunque este requerimiento sea importante, la mayor parte del tiempo no es posible el uso
de las mismas bases de datos termodinamicas o modelos minerales debido a dos razones
principales: la primera es la falta de informacion geotermobarométrica publicada y la
segunda es el uso de programas de modelamiento termodinamico que presenten

limitaciones y variaciones en el método de calculo original.
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P (kbar)

Feininger

600 700 800 900 1000 1100
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Fig. 25. Isolineas de composicion calculadas en el moédulo WERAMI de Perple_X superpuestas en
la pseudoseccion de la muestra SEC 43-1. Las lineas segmentadas representan: en azul el
contenido de Si en la fengita, en morado el contenido de Mg en granate y en rojo el contenido de
Ca en la onfacita. Las lineas en amarillo indican los calculos de Feininger (1980) a temperaturas de
580420 °C para presiones minimas de 1343 kbar, las lineas en naranja muestran los calculos de
Gabriele (2002) que reporta temperaturas de 600+50 °C a 18 kbar y las lineas verdes representan
rangos de temperatura de 600 a 700 °C a presiones de 16-18 kbar calculados por John et al. (2010).
La paragénesis mineral de la eclogita esta representada por el campo en verde mientras que el
campo amarillo indica el rango P-T propuesto. Los contenidos de los elementos se encuentran en

a.p.f.u.
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4.4 Ventajas y limitaciones de las estrategias de calculo de

pseudosecciones

Todos los programas computacionales analizados, excepto THERMOCALC,
buscan el conjunto de minerales al equilibrio que presenta menor energia libre de Gibbs a
ciertas condiciones de P-T lo cual permite automatizar y facilitar el tiempo de calculo.
Aunque en principio estos programas minimizan la G, cada programa tiene estrategias
diferentes para lograrlo influenciando de esta manera en el tiempo de célculo para construir

una pseudoseccion.

Para Perple_X, la optimizacion de la minimizacion de G esta dada por la eleccion
de la base de datos termodinamica que mas se ajuste al tipo de roca (i.e. “ds6.2” para rocas
metamorficas y “ds6.3.3” para rocas igneas), los modelos minerales (i.e. los modelos a-X
de Green et al. (2016) para metabasitas y los de White et al. (2014) para metapelitas) y
sobre todo la resolucion inicial de los pseudocompuestos junto con un nivel adecuado de
mallado. Cabe recalcar que en este programa los pardmetros de optimizacion son faciles
de modificar y a su vez existe una gama amplia de bases de datos termodinamicas y
modelos de actividad mineral. Como se ha mencionado, Perple X simplifica la
minimizacion de G utilizando pseudocompuestos. Esta estrategia es efectiva, ya que al

discretizar las funciones X-G se realiza los calculos mas rapidamente.

La exactitud en la determinacion de las lineas que separan los campos de
estabilidad mineral es establecida por el usuario aumentando el numero de
pseudocompuestos. El niumero de pseudocompuestos aumenta automaticamente cuando
se aumenta el numero de componentes en el sistema. Asi, si durante el calculo se
seleccionan modelos minerales complejos (e.g., modelos de Diener & Powell (2010) para
el anfibol que consideran 8 componentes) el calculo se realizara con un mayor numero de
pseudocompuestos que influenciara en el tiempo de calculo de las pseudosecciones. De
acuerdo a la experiencia obtenida durante la utilizacién de Perple_X para la realizacion de
este trabajo, una vez que se logra cumplir las condiciones 6ptimas para el calculo de
pseudosecciones, los tiempos de procesamiento de Perple X varian entre 30 a 300
minutos, dependiendo de la complejidad del sistema (nimero de componentes) y de la

existencia o no de fases saturadas.

GeoPS también utiliza la estrategia de pseudocompuestos para facilitar la
minimizacion de G. Sin embargo, a diferencia de Perple X, GeoPS utiliza una malla
adaptativa triangular (Fig. 9c, d) que mejora el tiempo de procesamiento. Esta estrategia

ofrece resultados rapidos, pero menos confiables que aquellos de Perple X, porque en
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Perple_X el usuario determina el nivel de mallado. En base a la experiencia en la
realizaciéon de este trabajo, se recomienda el uso de GeoPS solamente para la realizacion
de un primer boceto de pseudoseccion (i.e., determinar rapidamente los campos de P-T en
donde se encuentra la paragénesis mineral deseada), mientras que la pseudoseccion final

deberia ser generada con Perple_X con un mallado mayor al establecido por defecto.

En el caso de Theriak-Domino, la minimizacion de G se basa en utilizar n-funciones
X-G de varios minerales expresados en funciéon de sus miembros finales. Theriak-Domino
determina la G para todas las combinaciones posibles de los miembros finales hasta
alcanzar el valor minimo de G. Este proceso conlleva un alto consumo de procesamiento
lo que supone un resultado en mayor tiempo que al utilizar GeoPS o Perple_X. Otra
limitacion de Theriak-Domino es que no puede determinar puntos invariantes o, dicho de
otra manera, las curvas univariantes no llegan a intersecarse (Fig. 8d). Este problema
también es la raiz de los extensos tiempos de calculo de Theriak-Domino porque al no
poder encontrar el punto invariante (por limitaciones propias del método) los niveles de

refinamiento aumentan en estas zonas hasta llegar al nivel de resolucion maximo.

THERMOCALC, por el contrario, soluciona ecuaciones termodindmicas para
determinar las condiciones de P-T en la que se cumpla que AG=0. El uso de esta estrategia
convierte a THERMOCALC en una calculadora de fases de equilibrio. La popularidad de
THERMOCALC, de acuerdo a Connolly (2017), se da porque al ser una calculadora de
fases, puede tratar sistemas quimicamente complejos, pero a su vez este programa
requiere una alta experiencia petroldgica para la eleccion de dicho conjunto de fases. La
localizacion de las reacciones y los puntos invariantes en un diagrama P-T son examinadas
en ventanas P-T propuestas por el usuario utilizando el analisis de Schreinemakers. Para
este proceso se necesita de una alta experiencia del usuario convirtiendo su uso en un
proceso laborioso y mucho mas complejo, especialmente cuando se trabaja con un mayor

numero de componentes en el sistema.

45 Uso de bases de datos termodinamicas en Ia
construccion de pseudosecciones

Los resultados obtenidos por Theriak-Domino podrian ser potencialmente

comparados con los de THERMOCALC debido a que ambos buscan determinar las lineas

de reaccion por diferentes métodos. Sin embargo, existe una gran diferencia entre estos

programas mas alla del método de célculo y su disyuntiva tiene relacién con las bases de
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datos termodinamicos que estos programas utilizan. Segun Lanari & Duesterhoeft (2019)
Theriak-Domino utiliza por defecto la base termodinamica JUN92 construida a partir de los
datos termodinamicos de Berman et al. (1986). Esta base de datos termodinamica permite
el calculo de fases con los componentes Si, Al, Mg, Ca, Na, K, Ti, Fe, Fe*", H,O y CO, con
lo que se pueden obtener un total de 67 miembros finales. Esta base termodinamica debe
ser utilizada para calculos a presiones menores a 20 GPa y temperaturas menores de
1200°C.

Por el contrario, la ultima version de THERMOCALC utiliza la base de datos
termodinamica de Holland y Powell (2011), actualizada en 2012, conocida como “ds6.2”.
Esta version permite el calculo de pseudosecciones utilizando los componentes Si, Al, Mg,
Ca, Na, K, Ti, Fe, Fe*", Mn, Cr, Zr, Ni, Cu, Cus, Cl, S, H,0O, CO, y O,. Debido a que la base
de datos termodinamica “ds6.2” considera un gran numero de componentes se puede
obtener un total de 254 miembros finales, de los cuales 210 son minerales, 18 de silicatos
liquidos y 26 de especies acuosas. Segun Holland & Powell (2011), THERMOCALC ofrece

buenos resultados a presiones y temperaturas menores de 30 GPa y 2000 °C

A pesar de que existen traducciones de la base “ds6.2” para Theriak-Domino, estos
datos termodinamicos no son consistentes al ejecutarlos con Domino y como consecuencia
no se pudo replicar la pseudoseccion de la muestra A33 (Fig. 13) en el presente trabajo.
También cabe recalcar que no existe ningun tipo de traduccién de la base de JUN92 para
THERMOCALC, por lo que no se puede realizar ningun tipo de comparacion con esta base

de datos termodinamica.

Con estas consideraciones de las bases de datos termodinamicas discutidas
previamente, vale mencionar que una de las grandes ventajas de Perple_X es que este
programa viene por defecto con bases de datos de diferentes autores (e.g., Berman et al.,
1986; Holland & Powell, 1998, 2011; Stixrude & Lithgow-Bertelloni, 2011). Para utilizar
diferentes bases de datos en Perple_X es necesario combinarlas con modelos de actividad-
composicion compatibles con la base de datos seleccionada, esto dota a Perple_X de una
gran versatilidad en los calculos de fases de equilibrio y la extraccidén de propiedades de

las mismas.

Potencialmente GeoPS podria utilizar todas las bases de datos termodinamicas de
Perple_X, pero actualmente solo dispone de las diferentes versiones de las bases de datos

de Holland & Powell (2011), junto con modelos minerales compatibles con las mismas.
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CAPITULO V

5 CONCLUSIONES

El uso de programas computacionales ayuda al entendimiento del metamorfismo y
de las rocas metamorficas, mediante la creacion de redes petrogenéticas y
pseudosecciones que muestran los campos de estabilidad mineral y cambios en la

paragénesis que sufren las rocas con el aumentodelaPy T.

Los cuatro programas computacionales discutidos en este trabajo (THERMOCALC,
Perple_X, Theriak-Domino, GeoPS) han mostrado un avance en su desarrollo desde su
creacion. Cada uno de los programas computacionales utiliza una estrategia diferente de
célculo de fases minerales al equilibrio. Perple X y GeoPS utilizan un método de
minimizacion de la energia libre de Gibbs muy similar y permite al usuario seleccionar
diferentes bases de datos termodinamica y ecuaciones de actividad mineral. Perple_X, a
diferencia de GeoPS, presenta mejores resultados gracias las opciones de refinamiento
que el usuario puede controlar. Por el contrario, GeoPS es el Unico programa que muestra
una interfaz grafica intuitiva y facil de utilizar. El tiempo de calculo de pseudosecciones en
GeoPS debido a su algoritmo de calculo es el menor de los cuatro programas

computacionales analizados.

THERMOCALC es un programa computacional que utiliza una estrategia de calculo
de fases al equilibrio muy consistente pero que requiere de una gran experticia por parte
del usuario. El usuario debe tener un cierto grado de conocimiento de los minerales
estables a diferentes condiciones de P-T con el fin de determinar una a una las reacciones
que afecta a una roca. THERMOCALC utiliza una unica base de datos y no existe la
posibilidad de utilizar bases de datos termodinamicas diferentes a las creadas por Holland

y Powell.

Theriak-Domino es el Unico programa de cédigo abierto pero su rendimiento en la
generacion de pseudosecciones no fue el mejor. Theriak-Domino esta optimizado para el
célculo mediante la base de datos termodinamica JUN92 de Berman et al. (1986), también
permite el uso de versiones adaptadas de las bases de datos de Holland & Powell (2011)
las cuales fueron creadas especificamente para THERMOCALC. Estas adaptaciones,
como lo visto en este trabajo, estan limitadas a metapelitas y aun asi no producen
resultados aceptables como los vistos en Perple X o GeoPS. El método de calculo de

Theriak-Domino se basa en calcular la G de n composiciones de minerales hasta encontrar
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la G minima. Esta técnica de calculo requiere una alta capacidad del procesador e implica

mayor tiempo de calculo de pseudosecciones.

En términos generales el modelamiento termodinamico de fases de equilibrio
mediante programas computacionales requiere una estrategia efectiva al momento de
generar pseudosecciones. Ejemplos de estas estrategias son el uso de programas que
trabajen con algoritmos de minimizacion de G y el ajuste correcto de niveles de resolucion
en el mallado que sean suficientes para indicar correctamente los campos de paragénesis

mineral sin exceder en la capacidad procesamiento de la computadora utilizada.

Las pseudosecciones pueden ser utilizadas como indicadores de las condiciones
de P-T, si se compara la composicion natural de los minerales con la composicion de los
minerales calculados matematicamente. Las variaciones observadas entre los datos
obtenidos de una pseudoseccion y los datos de geotermobarometria convencional son
dificiles de explicar y pueden deberse a las diferentes bases termodinamicas utilizadas en

cada método y los errores asociados a cada uno de los programas computacionales.

6 RECOMENDACIONES

El uso de Linux para el calculo de pseudosecciones es recomendable para la
optimizacion del tiempo de procesamiento, ya que es mas eficiente en el uso del CPU en

comparacion con Windows.

Verificar las actualizaciones de GeoPS debido a su alto potencial en su reciente

estrategia de calculo de pseudosecciones.

En estudios posteriores para la generacién de pseudosecciones se recomienda
incluir el volumen de los minerales en el analisis petrolégico para asi poder comparar con
los volumenes calculados en los programas, reduciendo asi los errores generados al

comparar los datos composicionales con isolineas de composicion.

Finalmente, también se sugiere usar la base de datos “ds5.5” (version mas
actualizada de los datos termodinamicos de Holland & Powell de 1998) para generar

pseudosecciones con sistemas quimicos simples (e.g., KFMASH, FMASH).
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ANEXOS

ANEXO |
GUIAS RAPIDAS

THERMOCALC
1. Editar el archivo de lectura introduciendo que base de datos se va a utilizar, el tipo
de diagrama, en este caso P-T con sus respectivos rangos de calculo para cada eje
y activar la opcion de pseudoseccion. Anadir algunas fases que probablemente

ocurran en el diagrama incluyendo aquellas fases que estén en exceso.

E tc-pseudotute.txt: Bloc de notas

Archivo Editar Ver

inexcess mu q H20 % list of excess phases

acceptvar no

diagramPT 0.1 18 440 720 % mandatory script

calctatp ask

H20 S$i02 Al1203

Ln 111, Col 32 Unix (LF)

2. Especificar en el archivo de preferencia que base de datos termodinamica se van a
usar, cual es el archivo de lectura y el modo de calculo (“‘calcmode 1" para

pseudosecciones).

E  tc-prefsixt: Bloc de notas

Archivo Editar Ver

dataset 62 % which thermodynamic dataset file to use
scriptfile pseudotute % which scriptfile to use
calcmode 1 % what sort of calculation to do (i.e. phase diagram calculations)

Ln1, Col1 100% Windows (CRLF) UTF-8
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3. Se ejecuta THERMOCALC, posteriormente se seleccionan las fases que formen
parte de una reaccién ya conocida. El programa nos preguntara por ventanas P-T

en las cuales buscara la reaccion.

[ |
THERMOCALC 3.50 (Free Pascal version)

summary output in the file, "tc-pseudotute-o.txt"

other (eg drawpd) output in the file, "tc-pseudotute-dr.txt"
details of calc results in the file, "tc-pseudotute-ic.txt"
initial tables in the file, "tc-pseudotute-it.txt"

csv format in the file, "tc-pseudotute.csv"

more csv format in the file, "tc-pseudotute2.csv"

(these files may not all be populated yet, depending on the calcs;
thermocalc should delete empty files at the end of each run)

AAAAAAAANAANNNANANANANNANNNANNNNNANANNNNNANNNANNNANANNNNNNNANNNNNANNNNAN

THERMOCALC 3.50 running at 8.46 on Tue 9 Aug,2022
using tc-ds62.txt produced at 20.08 on Mon 6 Feb,2012
with axfile tc-mp50OKFMASH.txt and scriptfile tc-pseudotute.txt

reading ax: g lig mu bi opx sa cd st chl ctd spl ksp sill and ky q H20

with someof: g 1liq mu bi opx cd st chl ctd spl ksp sill and ky q H20 (from sc#
inexcess: mu q H20 - auto included (from script)

choose phases : sill and ky

fluid is just H20

in excess: mu q H20

specification of xyz starting guesses of phases
in the scriptfile: mu; not in the scriptfile: none

specification of overall PT window:
overall PT window is P: 0.1 to 18.0 kbar, and T: 440 to 720iC (from script)
lvariance of required equilibrium

4. Una vez encontrada la linea de reaccion o punto invariante, el archivo de salida
indicara los puntos en los que esta reaccion es estable y existe en la composicion

de roca total de la muestra elegida.
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E tc-pseudotute-dr.txt: Bloc de notas

Archivo Editar Ver

st chl q H20 univariant
end

532.82
46mu 46bi 10st

535k 31!
46mu 46bi 10st

537.78
46mu 46bi 10st

.600 540.22
47mu 47bi 10st

.700 542.62
47mu 47bi 10st

.800 544.99
47mu 47bi 10st

.900 547.34
47mu 47bi 10st

.000 549.65
48mu 48bi 10st

.100 551.94
48mu 48bi + 10st

6.200 554.19
48mu + 48bi + 10st

Ln 25, Col 1 100% Windows (CRLF)

E tc-pseudotute-dr.txt: Bloc de notas

Archivo Editar Ver

15.000 671.03
% 13g + 62mu = 62bi + 10st + 84q + 116H20

i<k> mu st chl q H20

7.101 573.18 % g = 0, bi =

Ln 25, Col 1 100% Windows (CRLF)

5. Se debe repetir el proceso encontrando todas las curvas univariantes, es decir las

lineas de reaccion y los puntos invariantes.
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6. Copiar los valores de los calculos del archivo de salida “tc-nombre_del_proyecto-
dr” en el archivo “dr-project.txt” y especificar el inicio y fin de las curvas univariantes

mediante los puntos invariantes de acuerdo a cada reaccion.

=] dr-pseudosection.txt: Bloc de notas

Archivo Editar Ver

% points

i(als) g cd mu sill and ky q H20 invariant

4.307 536.19

i[bi,st] g mu ky q H20 - bi st

10.557 671.01 % bi = o,

i[bi,ky]

9.888 675.08 % bi = @, ky

i[sill,ky] g mu bi st sill ky q H20 invariant

7.464 687.84

Ln1, Col1 100% Windows (CRLF)
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E dr-pseudosection.txt: Bloc de notas

Archivo Editar Ver

L2sOTL VIT .UV /0 LU — Wy D111 — v

% lines

g cd mu sill and q H20 univariant
i[sill,and] dashed

% and sill

450.00
% and sill

.2718 460.00
and sill

.1407 470.00
and sill

.0109 480.00
and sill

.8826 490.00
and sill

.7556 500.00
and sill

.6299 510.00

Ln1, Col1 100% Windows (CRLF)

7. Finalmente, ejecutar drawpd para obtener de manera grafica la pseudoseccion

previamente calculada.

drawpd 1.18 (Free Pascal version)
"dr-project" unrecognised

suffix to name for datafile : dr-project

Manual referencial:

Schorn, S. (2021). Introduction to phase diagram calculations in KFMASH - tutorial Ill.
https://hpxeosandthermocalc.files.wordpress.com/2021/10/3 _kfmash pt pseudosection.zip
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Theriak-Domino
1. Editar el archivo de lectura de datos “therin.txt” eligiendo el modo de calculo y
especificando la composicién en moles de cada elemento quimico analizado en la

muestra.

E  therintxt: Bloc de notas

Archivo Editar Ver
The first significant line should contain the external conditions as follows.
temperature(deg C) pressure(bar) optionally-[PGAS]-ratio
where
[PGAS]-ratio = (fluid pressure)/(total pressure)

The second and further significant lines contain the bulk composition have the following form.

print-code  bulk-formula use-code optional_ comment

]

]

|

]

]

]

]

!

]

!

I where

! print-code should start at position 1 and may take the following values.
! S print information about selected or rejected phases from the database.
! NO EQUILIBRIUM CALCULATED.

! -1: print composition, considered phases and solution models.

! NO EQUILIBRIUM CALCULATED.
]

|

]

]

|

]

|

]

|

!

]

!

!

]

= 0: short output (stable assemblage)
= 1: long output (composition, considered phases, solution models, stable
assemblage, activities of all phases

bulk-formula is the element bulk composition written as follows.
ELEMENT1 (Amount1)ELEMENT2 (Amount2)
A ? for the oxygen amount instructs the program to assign exactly
the stoiciometric oxygene atoms to the other elements.

use-code controlls which phases are read from the database. Usually this is "*"
for all phases matching the chemical system defined by bulk-formula.

optional comment
!
the most typical case, only one chemical input line is needed. The following lines are

ignored. For calculation of binary or ternary diagrams however, two or three additionalchemical

1
!
!
! input lines are needed that define the the system«s endmember compositions.

@ K(3.714)FE(6.98)MG(6.149)AL(19.851)SI(75.088)H(50)0(?) 0(0) * % Fet as Fe3+

Ln 41, Col 84 Unix (LF)

2. Iniciar Theriak-Domino mediante “start.bat” y ejecutar el médulo “Domino” elegir la
base de datos termodinamica a usar, rangos de P-T con sus respectivos intervalos
y modo de calculo; esto generara una serie de archivos con los datos necesarios

para graficar la pseudoseccion.
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PLEASE NOTE !
(1)

Input may be a (case sensitive) keyword, a file name or just striking a key.

(1)

(1) Valid keywords are enclosed in . They may need additional input parameters.
(1) Alternative keywords are given in [ ] and are separated by |.

(D) CR is the "Carriage Return" or "Enter" key.

(1) Input of last run is gi within < >.

(1) Where indicated, enter for help

(i)

(i) If you don't need this information any more, edit file 'theriak.ini’

(1) and set $GHELP= to value 0.

(€9)

C:\Users\Ismael\OneDrive - Escuela PolitlUcnica Nacional\Titulacion\Theriak-Domino\Programs\theriak.ini
Program's director C:\TheriakDominoWIN\Programs\
Working directory: C:\Users\Ismael\OneDrive - Escuela PolitUcnica Nacional\Titulacion\Theriak-Domino\Programs\

Run: 09.08.2022 - 09:05:30

3. Una vez finalizado el calculo de la pseudoseccién en la misma ventana de
comandos se ejecuta el médulo “Guzzler’ en el que se especifican los ajustes

necesarios para el procesado grafico de los datos en bruto.

C:\Users\Ismael\OneDrive - Escuela Politécnica Nacional\Titulacion\Theriak-Domino\Programs>Guzzler

Program (THERDOM) : C:\TheriakDominoWIN\Programs\

path for program: C:\TheriakDominoWIN\Programs\

Working directory: C:\Users\Ismael\OneDrive - Escuela PolitUcnica Nacional\Titulacion\Theriak-Domino\Programs\

Program GUZZLER, Version (dd.mm.yy) 11.03.2020 (Windows, gfortran)

"Labeling reactions in graphics files"
Written by:
Christian de Capitani (Basel, Switzerland)
E-mail: christian.decapitani@unibas.ch
Input dialogue and help by:

Konstantin Petrakakis (Vienna, Austria)
E-mail: konstantin.petrakakis@univie.ac.at

try working directory: C:\Users\Ismael\OneDrive - Escuela PolitUcnica Nacional\Titulacion\Theriak-Domino\Programs\guzzler.last

log-file used: C:\Users\Ismael\OneDrive - Escuela PolitUcnica Nacional\Titulacion\Theriak-Domino\Programs\guzzler.last

Enter [ "?" | CR | graphics file name ] <Domplt.txt>?

4. Finalmente, el modulo “Explot” lee los datos generados por “Guzzler” y genera la

pseudoseccion de manera grafica.
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C: \Users\Ismael\OneDrive - Escuela Politécnica Nacional\Titulacion\Theriak-Domino\Programs>explot

Program (THERDOM) : C:\TheriakDominoWIN\Programs\

path for program: C:\TheriakDominoWIN\Programs\

Working directory: C:\Users\Ismael\OneDrive - Escuela PolitUcnica Nacional\Titulacion\Theriak-Domino\Programs\

Program EXPLOT, Version (dd.mm.yy) 11.03.2020 (Windows, gfortran)

"Create a PostScritp(TM) file from graphics input"

Written by:
Christian de Capitani (Basel, Swi rland)
E-mail: christian.decapitani@unibas.ch

Input dialogue and help by:
Konstantin Petrakakis (Vienna, Austria)
E-mail: konstantin.petrakakis@univie.ac.at

log-file used: C:\Users\Ismael\OneDrive - Escuela PolitUcnica Nacional\Titulacion\Theriak-Domino\Programs\explot.last

| CR | graphics file name ] <clean>?

Manuales referenciales:

Christian de Capitani & Konstantin Petrakakis. (2020). Commented run of DOMINO.
https://titan.minpet.unibas.ch/minpet/theriak/prog11032020/TheriakDominoWIN/Documentati
on.zip
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Perple_X
Especificar el nombre del proyecto junto con la base de datos termodinamica a usar,
seguido de los datos composicionales, rango P-T y modelos minerales en el médulo
BUILD.

Perple_X version 6.9.1, source updated February 7, 2022.

Copyright (C) 1986-2022 James A D Connolly <www.perplex.ethz.ch/copyright.html>

NO is the default (blank) answer to all Y/N prompts

Enter a name for this project (the name will be used as the
root for all output file names) [default = my_project]:

The problem definition file will be named: my_project.dat

Enter thermodynamic data file name [default = hp@2ver.dat]:

Enter the computational option file name [default = perplex_option.dat]:
See: www.perplex.ethz.ch/perplex_options.html

Reading Perple_X options from: perplex_option.dat

The current data base components are:

NA20 MGO AL203 SIO2 K20 CAO TIO2 MNO FEO NIO ZRO2 CL2
02 H20 Cc02

Transform them (Y/N)?

Iniciar el moédulo VERTEX con el nombre del proyecto para que realice todos los

calculos de minimizacion.

M C:\Users\Ismael\OneDrive - Escuela Politécnica Nacional\Titulacion\Perple_X\vertex.exe

Perple_X version 6.9.1, source updated June 20, 2022.
Copyright (C) 1986-2022 James A D Connolly <www.perplex.ethz.ch/copyright.html>.

Enter the project name (the name assigned in BUILD) [default = my_project]:
metapelita

Reading problem definition from file: metapelita.dat
Reading thermodynamic data from file: hp62ver.dat
Writing print output to file: metapelita.plt
Writing plot output to file: metapelita.plt
phase assemblage data to file: metapelita.blk
solution models from file: solution_model.dat

Perple_X options from: perplex_option.dat

seismic data options to: metapelita_seismic_data.txt
pseudocompound glossary to: metapelita_pseudocompound_glossary.txt

Writing

Reading

Reading

Writing auto refine summary to: not requested

Writing

Writing

Writing Perple_X option summary to: metapelita_VERTEX options.txt

Perple_X computational option settings for VERTEX:
Keyword: Value: Permitted values [default]:
Auto-refine options:
auto_refine aut [auto] manual off

replicate_threshold 0.1E-3 [1e-2]; static opt; <@ => no replica test
rep_dynamic_threshold ©.1E-3 [1d-3]; dynamic opt; <@ => no replica test
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3. Finalmente, se ejecuta el médulo PSSECT para graficar los datos obtenidos en
VERTEX.

Perple_X version 6.9.1, source updated June 20, 2022.
Copyright (C) 1986-2022 James A D Connolly <www.perplex.ethz.ch/copyright.html>.
|

Enter the project name (the name assigned in BUILD) [default = my_project]:
metapelita

Reading Perple_X options from: perplex_option.dat

Perple_X plot options are currently set as:

Keyword: Value: Permitted values [default]:
axis_label scale 1.20 [1.2] (rel)
bounding_box :
[0] x-min (pts)
[0] y-min (pts)
[800] x-length (pts)
[800] y-length (pts)
field fill T [
field label T [T] F
numeric_field label T [F] T, if T PSSECT writes list to *_assemblages.txt
replicate_label 0.250 0->1 [0.025]
field_label_scale 0.75 [0.72] (rel)
font Helvetica
grid F
half_ticks T
line_width .] (pts)
picture_transformation :

T] F

.18] x-scale (rel)

.18] y-scale (rel)

.18] x-translation (pts)

.18] y-translation (pts)

.0] rotation (deg)
plot_aspect_ratio i 1.0] x_axis_length/y_axis_length
splines
tenth_ticks
text_scale
plot_extra_data

Manuales referenciales:

Castelli, D., & Groppo, C. (2022). Perple_X Tutorials.
https://www.perplex.ethz.ch/perplex/tutorial/Castelli Groppo Torino Tutorial/Castelli Groppo
Torino Perple X 691 Tutorial.pdf
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GeoPS

1. Ejecutar GeoPS, luego seleccionar archivo y nueva tarea.

Mo
1.2 GeoPs
File View Set Calc Help

New Task Ctri+N

Edit Task

Open Task

Open Work

Save Task

Save Work

Output SVG

Output As BMP Ctrl+S
Export results.

Exit

lsantiago ramos01@epn.eduec counts:99

Layer

(1% Noded

Propetties
TK  Ppar

xi X2

Assemblag

@ PsFilled @ Isoline Filled
() Grid Visible

2. Enla ventana creacién de tarea se define el nombre de la muestra, tipo de calculo,

rango de P-T, composicion de roca total, base de datos termodinamica, ecuacion

de estado del fluido y modelos minerales.

T !

Normal Select Solution

Task

Sample Name | ‘ Example v

Section set

Calculate Typle Temperature /K Pressure /bar

P-T v]  Min [723 | Min [2000 ]

Max [973 | Max [15000 ]

Bulk Composition

Unit [Molar

(O normalize without H20

Thermodynamics
Database |HP62

Fluid

Oxides X0
»

Na20

Mg0

A1203

Si02

K20

Cal

FeO

Tio2

Mn0

NiO

7r02

02

€02

Cl12

X1 X2

Save Task
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EOS

a-x model
[Prepared List v‘

Select

Ch1 (W) -
Gt (W)
Mica (W)
Crd (W)
Bi (W)
Ctd (W)
St(W)
melt (W)
Fsp(C1)
Sp (WPC)
T1m(W)
Opx (W)

Start Calc Ok

Pitzer94 v

Ex Phase

Cancel



3. Elegir comenzar calculo y la pseudoseccion se generara de manera grafica en la

ventana principal del programa.

B Geors SEC43-1
File View Set Calc Help
Oxides: H20 Na20 MgO Al203 Si02 K20 CsO FeO Ti02 MnO 02
XO/Mol 419 188 605 543 301 21 747 554 8 1 47
dataset:62
Fluid:Pitzerd4
cAmph(DP)
Ep(HP11)
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ANEXOIII

Abreviaciones minerales segun Whitney & Evans (2010)

TABLE 1. Updated list of abbreviations Symbol  Mineral Name IMA status* Symbol  Mineral Name IMA status*
Symbol Mineral Name IMA status* Chu clinohumite G Ged gedrite Rd
Acm acmite D Cpt clinoptilolite A Gh gehlenite G
Act actinolite A Cpx clinopyroxene GROUP Gk geikielite G
Adl adularia | Czo clinozoisite G Gbs gibbsite A
Aeg aegirine A Cln clintonite A Gis gismondine A
Ak skermanite 5 Coe coesite A Glt glauconite GROUP
Ab albite G Coh cohenite G Gln glaucophane Rd
Afs alkali feldspar GROUP Crd cordierite G Gme gmelinite A
Aln allanite A Crr corrensite G Gth goethite A
Alm almandine G Cm corundum G Gdd grandidierite G
Als aluminosilicate Qv covellite G Gr graphite G

(ALSIO, polymorphs)  GROUP Crs cristobalite G Gre greenalite G
Alu alunite Rd Crt crossite D Grs grossular A
Amk amakinite Rd Cr cryolite G Gru grunerite Rd
Ame amesite G Cbn cubanite G Gp gypsum G
Amp amphibole GROUP Cum cummingtonite Rd !
Anl analcime (analcite) A Cpr cuprite G HI halite G
Ant anatase A Csp cuspidine G Hrm harmotome A
And andalusite G Hst hastingsite Rd
Adr andradite G Dph daphnite not listed Hsm hausmannite G
Ang anglesite G Dat datolite G Hyn hatiyne G
Anh anhydrite G Dbr daubreelite G Hzl heazlewoodite G
Ank ankerite G Dee deerite A Hd hedenbergite A
Ann annite A Dia diamond G Hem hematite A
An anorthite G Dsp diaspore G Hc hercynite G
Ano anorthoclase | Dck dickite G Hul heulandite A
Ath anthophyllite Rd Dg digenite A Hbn hibonite G
Atg antigorite Rn Di diopside A Hbs hibschite Rn
Ap apatite GROUP Dpt dioptase G Hgb hégbomite D
Apo apophyilite GROUP Dol dolomite G Hol hollandite G
Arg aragonite G Drv dravite G Him holmquistite Rd
Arf arfvedsonite A Dum dumortierite G Hbl hornblende GROUP
Arm armalcolite Rd . Hw howieite A
Apy arsenopyrite A Eas eastonite Rd Hu humite G
Aug augite A Ec ecandrewsite A Hgr hydrogrossular GROUP
Awr awaruite G Eck eckermannite A Hyp hypersthene D
Ax axinite GROUP Ed edenite A

Elb elbaite G it illite GROUP
Bab babingtonite G Ell ellenbergerite A IIm ilmenite G
Bdy baddeleyite G Eng enargite G liv ilvaite G
Brt barite (baryte) A En enstatite (ortho-) A
Brs barroisite Rd Ep epidote GROUP Jd jadeite A
Bei beidellite G Eri erionite A Jrs jarosite Rd
Brl beryl G Esk eskolaite G Jim jimthompsonite A
Bt biotite GROUP Ess esseneite A Jhn johannsenite A
Bxb bixbyite G Eud eudialite A
Bhm bohmite (boehmite) G . Krs kaersutite Rd
Bn bornite A Fas fassaite D Kls kalsilite G
Brk brookite G Fa fayalite G Kam kamacite (ct-FeNi) D
Bre brucite G Fsp feldspar GROUP Kin kaolinite A
Bst bustamite G Fac ferro-actinolite Rd Ktp katophorite Rd
Fath ferro-anthophyllite Rd Kfs K-feldspar informal

Cal calcite G Fbrs ferrobarroisite A Khi K-hollandite H
Cen cancrinite G Fear ferrocarpholite A Kir kirschsteinite G
cnl cannilloite H Feel ferroceladonite A K kornerupine G
Cb carbonate mineral GROUP Fec ferro-eckermannite Rd Kos kosmochlor A
Car carpholite G Fed ferro-edenite Rd Kut kutnohorite (kutnahorite) G
Cst cassiterite G Fgd ferrogedrite Rd Ky kyanite A
Cel celadonite A Fgl ferroglaucophane Rd
Clt celestine A Fkrs ferrokaersutite A Lrn larnite G
Cls celsian P2 Fny ferronyboite H Lmt laumontite A
Cer cerussite G Fprg ferropargasite Rd Lws lawsonite G
Cbz chabazite A Frct ferrorichterite A Lzl lazulite A
Cet chalcocite G Fs ferrosilite Rn Lzr lazurite G
Cep chalcopyrite G Fts ferrotschermakite Rd Lpd lepidolite GROUP
Chm chamosite G Fwn ferrowinchite Rd Let leucite G
Chs chesterite A Fi fibrolite (fibrous Lm limonite not listed
chl chlorite GROUP sillimanite) informal Liq liquid
Cld chloritoid G FI fluorite G Lz lizardite G
Chn chondrodite e Fo forsterite G Lo l6llingite (loellingite) G
Chr chromite G Fos foshagite G
Cd chrysocolla A Frk franklinite G Mgh maghemite G
Ctl chrysotile Rd Ful fullerite N Marf magnesio-arfvedsonite ~ Rd
Cin cinnabar G Mcar magnesiocarpholite A
Cam clinoamphibole GROUP Ghn gahnite G Mfr magnesioferrite G
Clc clinochlore G Glx galaxite G Mhs magnesiohastingsite Rd
Cen clinoenstatite A Gn galena G Mhb magnesiohornblende Rd
Cfs clinoferrosilite A Grt garnet GROUP Mkt magnesiokatophorite Rd
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Symbol Mineral Name IMA status* Symbol Mineral Name IMA status* Symbol Mineral Name IMA status*
Mrbk magnesioriebeckite Rd Pgt pigeonite A
Msdg magnesiosadanagite Rd Pl plagioclase GROUP Tae taenite (y-Fe, Ni) G
Mst magnesiostaurolite A Prh prehnite G Tle talc G
Mtm magnesiotaramite Rn Prm prismatine Rd Trm taramite Rd
Mws magnesiowustite not listed Psb pseudobrookite Rd Tnt tennantite G
Mgs magnesite A Pmp pumpellyite-(Al) A Tnr tenorite A
Mag magnetite G Py pyrite G Tep tephroite G
Maj majorite A Pcl pyrochlore A Ttr tetrahedrite A
Mlc malachite G Prp pyrope G Thm thomsonite A
Mng manganosite G Pph pyrophanite G Thr thorite G
Mrc marcasite G Prl pyrophyllite G Tly tilleyite G
Mrg margarite A Pxf pyroxferroite A Ttn titanite (sphene) A
Mar marialite G Pxm pyroxmangite G Tpz topaz G
Mei meionite G Po pyrrhotite G Tur tourmaline GROUP
Ml melilite GROUP Tr tremolite Rd
Mw merwinite G Qnd qandilite A Trd tridymite G
Mes mesolite A Qz quartz A Tro troilite G
Mc microcline G Ts tschermakite Rd
Mir millerite G Rnk rankinite G
Mns minnesotaite G Rlg realgar G Usp ulvospinel G
Mog moganite A Rds rhodochrosite A Urn uraninite G
Mol molybdenite G Rdn rhodonite A Uv uvarovite A
Mnz monazite A Ret richterite A
Mtc monticellite G Rbk riebeckite Rd vtr vaterite A
Mnt montmorillonite G Rwd ringwoodite A Vrm vermiculite G
Mor mordenite A Rdr roedderite A Ves vesuvianite A
Mul mullite G Rsm rossmanite A
Ms muscovite A Rt rutile G Wds wadsleyite A
Wag wagnerite Rd
Ntr natrolite A Sdg sadanagaite Rd Wrk wairakite A
Nph nepheline G Sa sanidine G Wav wavellite A
Nrb norbergite G Sap saponite G Wht whitlockite G
Nsn nosean G Spr sapphirine G Wim willmenite G
Nyb nyboite Rd Scp scapolite GROUP Wnc winchite Rd
Sch scheelite G Wth witherite G
ol olivine GROUP Srl schorl G Wo wollastonite A
Omp omphacite A Scb schreibersite G Wur wurtzite G
Opl opal G Sep sepiolite G Wus wilstite G
Opq opaque mineral informal Ser sericite D
Orp orpiment G Srp serpentine GROUP Xtm xenotime A
Oam orthoamphibole GROUP Sd siderite G Xon xonotlite G
Or orthoclase A Sil sillimanite G
Qen orthoenstatite D Sme smectite GROUP Yug yugawaralite A
Opx orthopyroxene GROUP Sdl sodalite G
Osm osumilite G Sps spessartine A Zeo zeolite GROUP
Sp sphalerite A Znw zinnwaldite GROUP
Plg palygorskite G Spn sphene (titanite) D Zm zircon G
Pg paragonite A Spl spinel G Zo zoisite G
Prg pargasite Rd Spd spodumene A
Pct pectolite G Spu spurrite G * International Mineralogical Association (IMA)
Pn pentlandite G St staurolite G abbreviations: A = Approved; D = Discredited; G
Per periclase G Sty stevensite Q = Grandfathered (generally regarded as valid min-
Prv perovskite G Stb stilbite A eral name); GROUP = Name designates a group of
Pl petalite G Stp stilpnomelane A mineral species; H = hypothetical (e.g., synthetic);
PhA phase A not listed Sti stishovite A | = intermediate in a solid-solution series; Q =
Ph phengite G Str strontianite G questionable; Rd = Redefinition approved by IMA
Php phillipsite A Sud sudoite Rd Commission on New Minerals, Nomenclature and
Phl phlogopite A Syl sylvite G Classification (CNMNC); Rn = Renamed with ap-
Pmt piemontite A proval of the CNMNC.

Ab* high-temperature albite
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ANEXO Il

Abreviaciones minerales segun Holland & Powell (2011)

T.J). B.IIOLLAND & R. POWELL

Group Abbreviation Lind-member Formula
Garnets & olivines alm almandine Fe;ALS1HO

andr andradite Ca;zFeaSin0g

or grossular Ca;AlLSia0,

knor ¢ knorringite MgaCraSis0:2

maj * majorile MgySis0)z

Py pyrope MgaAl

spss. spessartine Mn;AlSi

chum clinohumite MgsSi,0,(OH})y

fa fayalite Fe,8i0y

fo forsterite Mg>SiO,

Im larmite Ca,8i0;

mont monticellite CaMgSiO,

teph tephroite Mn,SiO4

and andalusite ALSIOs

ky kyanite ALSIOs

sill sillimanite ALSiOs

amul e Al-mullite AlySig 054

smul o Si-mullite ALSIO;

ferd Fe-chloritoid LeALSiOs(01L);

meld Mg-chloritoid MgALSIO(OH),

mnetd Mu-chloritoid MnALSIO(OH),

fst l'e-staurolitc Lic 4AlL 5817 50u(0OH)y

mst Mg-staurolite Mg, AlLSis 03(OH),

mmst Mu-staurohite MigAlSis sO44(OH)g

tpz hydroxy-topaz AlLSiO4«OH);
Other orthosilicates ak akermanite Ca,MgSi-Cr

geh gehlenite CasALSIO;

jed e Jjulgoldite (L'cl'c) CaglicgSig0,,(011);

merw merwinite Ca;MgSi-Oy

mpm pumpellyite (MgzAl) CasMgALS

fpm pumpellyite (1'cAl)

mk rankinite

sph sphene

spu spurritc

ty tilleyite

/TC 7zircon D
Sorosilicates 2 clinozoisite CaALSia0(0H)

ep epidote(ordered) CarFeAl;Si;0,5(0L1)

fep Fe-epidote Ca,FeaAlSi:04»(OH)

law lawsonite CaAlSixOg(OH)y

pmt » piemontite (ordered) Ca,MnALSi;0-(0L1)

20 zoisile Ca,ALSi0.(0H)

VSV vesuvianite CajoMgaAl SisOge(0OH)s
Cyclosilicates crd cordierite Mg>AlSisOng

herd hydrous-cordierite Mg, A1,Si50,:(0H),

ferd Fe-cordicrite FeALSisO s

mnerd Ma-cordierite MnyALSisO.

osm1 osumilite (1) R Mg:AlsSiy O

osm2 osumilite (2) KMg;ALsSi; O

fosm l'e-osumilite K1'esAlsSijg0ag
High-/’ phases apv e Al-perovskite AlAIO,

cpv e Ca-perovskite CaSiO;

cstn @ CaSi-titanitc CaSirOs

fak o Fe-akimotoile FeSiOx

fpv e Fe-perovskite FeSi0;

frwv e L'c-ringwoodite Lie;8i04

fwd o Fe-wadsleyite Fe,810,

muk e akimotoite MgSiO;

mpv e Mg-perovskite MgSiOs

mrw e Mg-ringwoodite Mg,Si0,4

mwd ® Mg-wadsleyite Mg,Si0y

phA phascA Mg-Si,O5(OH)¢
Pyroxenes & pyroxenoids acm acnite NaFeSi-O,

cacs Ca-cskola pyroxenc Cagp sAIS106

cats Ca-tschermaks pyroxe CaAlSi0g

cen e clino enstatite Mg>Si-0

di diopside CaMgSi,O

cn chstatite MgaSi)Oy

fs ferrosilite Fe;S8i-0,

hed hedenbergile CaFeSia04

hen e Hi-P clinocnstatite MgaSi, 05

jd jadeire NaAlSiHOq

kos ® kosmochlor NaCrSi-04

mgts Mg-tschermaks pyroxe MgALSIOg

pren o protoenstatite Mg>Si0g

pswo pseudowollasionite C 3

pxmn pyroxmangite MnSiQ;
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Table 1. The formulac and abbreviations of
the end-members of the phases in the in-
ternally consistent data sct. A bullet beside
an abbreviated name indicates that it is a
new end-member in the dataset.
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Table 1. (Continued)

Group Abbreviation End-member Formula
rhod rhodonite MnSiO;
wal ® walstromite ;
wo wollastonite CaSiO;
Amphibole anth anthophyllite Mg:Si;0,,(011),
cumm cummingtonite Mg:Sig0:,(OH),
fact [erroactinolite Ca,FeSig0aa(OH),
fanth Fe-anthophyllite Fe;Six00(0H),
fgl ferroglaucophane Na,FesAlLSisOz(OH)
gl glaucophane NasMg;ALSiy05:(011),
arun gruncrire 1°eaSix025(011)a
parg pargasite NaCa:MgsAlSigOx{OL1),
rich ricbeckite Nao) i50,,(OH),
r tremolite CiuyMgsSiz0s: (OH)
s tschermakite CuaMgALSig0x(OH),
Other chain silicates deer deerite Fe 1:8i12040(OH)y0
fear ferrocarpholite
fspr Fe-sapphirine (221}
mear magnesiocarpholite
sprd sapphirine (221)
sprd sapphirine (331) MezAlLpSiOa
Micus ann annite KFe;AlSi:0,(OH),
cel celadonite KMgAISi,0,((OH),
east easlonile KMy, AlLSiLO(OH),
feel ferroceladonite K FeAlSi;0,0(OH),
ma margaritc CaAls8i;014(OH);
mnbi Mn-biotite KMn:AlSi;O,(OH),,
mu muscovite KALSI;0 p(OH)>
naph sodaphlogopile NaMg;AISi:0,((OH).
pa puragonite NaAlSiz0,4(OH),
phl phlogopite KMyg;AlSH0,(OH),
Chlorites afchl Al-free chlorite Mg Siz0n(OH)y
ames amesite (14A) MgALSLO (O
clin clinochlore (ordered) MesALSKO (O
daph daphnitc FesAlSiH0(OH)e
fsud ferrosudoite e, ALSia01,(OH)e
mnehl Mn-chlorite MugALSi;0,,(OH)g
sud sudoite Lo(OH )
Other sheet silicates atg antigorite 4O0ys(OH )2
chr chrysotile MgsSi-0:(011)5
fpre o ferri-prehnite CazFeAlSiz0 (0112
fstp o ferrostilpnomelane <ALSIO15(OH) 0 s
Ia [errotale
glte greenalite
kao kuolinite
liz.» lizardite
minm e Mg-minnesolaile
minn ® minnesotaite FesSiO(OH)
mstp ¢ Meg-stilpnomelanc Ko sMgsALSiO (0125
pre prehnite Ca,AlSi0(OH),
prl pyrophyllite ALSiO,(OH),
[ Lale Mg;8140,0(0H),
p » pri-tale ALSi;0,(OH),
als tschermak-tale Mg:ALSHO OH),
Feldspars & feldspathoid abh albite (high) NaAlSi;Oy
albite ab NaAlSi;Oy
an anorthite CaAlSi:0¢
anl analcite NaAISi;O¢OH),
cg e NaAlSiO4
cgh e carnegicile (high) NaAlISiOy
kem o K-cymrite KAISi;0-(0H),
kls s KAISIOy
Ic leucite KAISi,Of
mic microcline KAISi;Oy
ne nepheline NaAlSiOs
san sanidine KAISi;O0q
Silica minerals coe coesite Si0;
erst cristobalite (high) Si0s
q quartz S0,
sty stishovite Si0»
trd tridymite (high) Si0-
Other framework silicates heu heulandite CaAlSiz0,3(OH);;
hol & hollandite KAISi;Oq
Imt laumontite CaALSi;05(OH)g
me meionite CuyAlSiC Oy,
sdl e sodalite NagAlgSig0asCly
stlb stilbite CaAlSi0,,(OH),4
wa e Si-wadeite KASi,0g
wrk CaAlSi40i,(OH),
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