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PRESENTATION D’UN PROGRAMME DE CALCUL AUTOMATIQUE
DE NORMES ET DE PARAMETRES ‘
A PARTIR D’ANALYSES CHIMIQUES (PCAL 01 — IBM 7040) (*)

parP. KUMMERT (**), J. LAVREAU (**) et J. MICHOT (**)

(3 figures dans le texte)

Introduite par P. CorDIER en 1815, la classification des roches & partir de
Panalyse chimique a été développée depuis lors de diverses maniéres. En 1902,
Cross, IppiNGs, PIrssoN et WASHINGTON présenterent une classification quantitative
chimico-minéralogique des roches ignées basée sur le calcul de la norme. En 1923,
P. NicoLr développa un systéme de représentation s’appuyant sur une série de
paramétres obtenus en traitant les pourcentages d’oxydes, systéme qui permet de
classer toute roche dans un groupe déterminé, en particulier de rapporter les roches
ignées & des types magmatiques caractéristiques. Tout en restant unéquivoque dans
la plupart des cas, et présentant une réelle importance dans les questions liées aux
variations de chimisme d’une série lithologique déterminée, le systéme paramétrique
de N1eeLI ne fournit pas & lui seul une image suffisante de la roche étudiée; il présente
souvent 'inconvénient de ne pas permettre la distinction parmi des roches de méme
composition formées sous des conditions physiques du milieu différentes, entre
autres, parmi celles qui s’édifient au cours du processus métamorphique dans diverses
zones de I’écorce terrestre.

C’est la raison pour laquelle, & coté des caractéristiques chimiques proprement
dites, il est nécessaire de joindre le cliché minéralogique de la roche analysée. Dans
les cas généraux ou les problémes du chimisme des roches sont principalement en
discussion, la représentation de leur association minérale observée au microscope
(mode), association liée aux moindres variations des conditions physiques : tempé-
rature, pression statique, pressions partielles, et dépendant parfois d’une superpo-
sition de ces conditions, n’apporte pas les renseignements souhaités. C’est dés lors
par le biais de la norme, association minérale virtuelle calculée & partir de I’analyse
chimique, que les clichés minéralogiques sont obtenus. De tels clichés ont été proposés
par d’autres auteurs queles C.I.LP.W., en particulier par P. Nicerr (1936) et par
T. F. W. Bartr (1959). Outre qu’ils peuvent étre définis pour diverses conditions
physiques générales (catanorme, mésonorme, épinorme), ces clichés minéralogiques
peuvent également, dans certains cas favorables, étre comparés & la composition
minéralogique réelle des roches étudiées (gneiss granitiques et granites par exemple).

Le programme (PCAL 01) présenté ici pour I’ordinateur I.B.M. 7040 du centre
de calcul de I'U.L.B., calcule automatiquement & partir de la composition chimique
exprimée en 9, en poids des oxydes principaux :

(*) Communication faite durant la séance du 2 décembre 1969. Manuscrit déposé
le 6 janvier 1970.

(**) Laboratoire de Minéralogie et de Pétrologie, Université Libre de Bruxelles,
av. F.-D. Roosevelt 50, 1050 Bruxelles.
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— la conversion en millimoles des pourcentages d’oxydes,

— les principaux parameétres de Niggli,

— les pourcentages en cations,

— la proportion d’anions pour 100 cations,

— la norme CIPW,

— la catanorme,

— une mésonorme,

— une épinorme,

— le rapport des coupholites aux barylites (calculé & partir de la norme CIPW).

Les quantités d’OH et de C, non utilisées ou utilisées en excés au cours de la
composition des normes, sont calculées et imprimées sous chacune de celles-ci. Il en
est de méme pour la quantité de Si utilisée en excés et qui n’a pu étre compensée par
Popération de désilicification.

Le programme calcule en outre en sous-routine :

— les rapports Q : Or : Ab, et Or : Ab : An, d’aprés la catanorme et la mésonorme
(triangles d’eutectique),

— la position de la roche dans des triangles (ACF)*, (A’KF')*, (ACF)**, (A’KF'**
aprés correction pour les minéraux accessoires et pour ceux qui n’interviennent
pas dans I'un ou l’autre de ces triangles (triangles catanormaux* mésonormaux**).

CATANORME

CHROMITE
PYRITE

L APATITE (F) J(OH)

F:O =
FLUORINE AEGYRINE |
Fe*=0
HALITE Al=0 yNa=0 Na,SiO;
ANHYDRITE CORINDON
Fe’'=0
ZIRCON [MAGNETITE ‘JLHEMATITE ]
Fel 0 Y& T
(Fe,Mg)=Fe’'sMg
DIOPSIDE
|y m——— Si<0 .
TRAITEMENT DU
L °UARTZ~‘ DEFICIT _ DE SILICE]

Fig. 1. — Schéma du calcul pour les minéraux accessoires et la catanorme.
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Une troisiéme sous-routine permet enfin de classer, par ordre croissant en Si,
les paramétres de NIceLI de la série des roches étudiées et de les placer dans les
diagrammes de variation.

La norme CIPW et la catanorme ne présentent pas de différences par rapport
aux schémas proposés par les auteurs précédents (tableau I; fig. 1).

TABLEAU I

Minéraux des normes

Catanorme et CIPW

Coupholites

Quartz Si0, Corindon Al,0, Néphéline NaAlSiO,

Orthose KAISi,O4 Halite NaCl Leucite KAISi,04

Albite NaAlSizO, Anhydrite CaSO,

Anorthite CaAl,Si,Of Zircon ZrSiO,

Barylites

Diopside (Mg) MgCaSi,0O, Forstérite Mg,Si0, Aegyrine NaFeSi,O4

Hedenbergite FeCaSi,O4 Fayalite Fe,Si0, — Na,SiO,

Enstatite MgSiO4 Spinelle (Mg) MgAl,O, — K,Si0,

Ferrosilite FeSiO, Hercynite FeAl,O,

Wollastonite CaSiO, Ca,Si0,

Ilménite FeTiO, Chromite FeCr,0, Fluorine CaF,

Sphéne CaTiSiO; Magnétite Fe,0, Calcite CaCO,

Pérowskite CaTiO, Hématite Fe,0, Apatite Ca,(PO,),(F,0H)

Rutile TiO, Pyrite FeS,

Mésonorme

Biotite K(Mg,Fe),AlSi,0,,(0H), Sillimanite  SiAl,O4

Muscovite KAIl,;Si,0,, (OH), Grenat (Mg,Fe);Al,Si,0,,

Hornblende Ca,(Mg,Fe),Al,S1,0,,(0H), Cordiérite (Mg, Fe),Al,Si;0454

Anthophyllite (Mg,Fe),Sis0,,(0H), Diopside (Mg,Fe)CaSi,04

Riebeckite Na,Fe;Fe,Si50,,(0H), Olivine (Mg,Fe),Si0,
Spinelle (Mg,Fe)Al,O,

Quartz — Orthose — Albite — Anorthite — Corindon — Zircon — Halite — Anhydrite
— Calcite — Apatite — Fluorine — Chromite — Sphéne — Rutile — Pérowskite —
Magnétite — Hématite — Pyrite — Na,S8i0; — K,SiO,

Epinorme

Amésite (Fe,Mg),Al,S810;(0H), Andalousite  SiAl,O
Serpentine (Fe,Mg),Si,0;(0H), Dolomite Ca(Mg,Fe)(COs),
Clinozoisite Ca,Al;81;0,,(0OH) Sylvite KCl
Pyrophyllite  AlSi;O;(0H)

Quartz — Orthose — Albite — Muscovite — Calcite — Halite — Fluorine — Apatite —
Anhydrite — Zircon — Chromite — Rutile — Hématite — Pyrite.
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Par contre la liste des minéraux normatifs de la mésozone a été notablement
modifiée par rapport & celle proposée par BARTH. On s’est en effet attaché & former
des minéraux fréquents en mésozone, en particufier des minéraux alumineux : sili-
cates d’alumine, cordiérite, grenat, hornblende, ... (tableau I; fig. 2).

MESONORME
©) Al=0
Y
[ ORTHOSE |—| K,Si 03 ‘ e yretn
¥ K0 -0 Y Fe“"oufe =
ALBITE RIEBECKITE }—l Na,Si 03
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—>BIOTIT
Ca=0 Al=0
%= ANORTHITE
‘Ca=0|: Ca:=0

HORNBLENDE DIOPSIDE

‘ LCITE
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A
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ORTHOSE=0
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Al =0

ANTHOPHYLLITE

Al> 2Mg] —— = Al<X%Mg
CORDIERITE ET] |T:0RD|ER|TE ET GRENAT ET I
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Y T
HORNBLEN DE NON
AVEC COI‘LDIERITE
0 .
SILLIMANITE SiZ0
TRAITEMENT DU
oul QUARTZ DEFICIT_DE_SILICE
Fig. 2. — Schéma du calcul pour la mésonorme.

La répartition de I’Al, aprés création des feldspaths alcalins, a été réalisée en
fixant un pourcentage maximum & la teneur en An du plagioclase pour chaque roche
en particulier. Dans le cas ol ce processus conduit & des associations instables, le
programme permet d’élever la teneur en anorthite par bonds successifs de quelques
%, jusqu’a disparition de I’association critique (fig. 2).

L’orthose a été calculée, mais est transformée directement en biotite, compte
tenu des teneurs en Fe-Mg, et en muscovite si I’Al se présente en excés apreés
constitution des feldspaths (fig. 2). On a également modifié les réactions qui
permettent de traiter le déficit en silice pour rapprocher les associations minérales
virtuelles de celles observées dans la nature (tableau II).
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TABLEAU II

Traitement du déficit de silice

Les réactions successives sont calculées jusqu’a compensation du déficit.

Catanorme

1 Sphéne — Pérowskite

2 Hypersthéne — Olivine

3 Albite — Néphéline

4 Orthose — Leucite

5 Diopside — Wollastonite + Olivine
6 Corindon + Olivine — Spinelle

7 Wollastonite — Ca,SiO,
Mésonorme

1 Sphéne — Pérowskite

2 Cordiérite — Spinelle

3 Diopside — Anthophyllite + Calcite
4 Sillimanite — Corindon

Epinorme

1 Serpentine + Calcite — Dolomite
2 Pyrophyllite — Andalousite

La liste des minéraux normatifs de I'épizone a également été modifiée par rapport

3 celle proposée par BarTH (tableau I; fig. 3).
EPINORME
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Fig. 3. — Schéma du calcul pour 1’épinorme.
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Les personnes intéressées par le programme de calcul dont les grandes lignes
ont été développées ci-dessus peuvent l’obtenir en écrivant au Laboratoire de
Minéralogie-Pétrologie, Université Libre de Bruxelles, avenue F.-D. Roosevelt, 50,
1050 Bruxelles (Belgium).
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DISCUSSION

M. KreErkx : Dans le cas des roches éruptives, on constate parfois qu’il existe une
différence entre le mode et la norme, différence qui peut étre attribuée notamment au
degré d’oxydation du Fe. La méthode de calcul proposée permet-elle d’élaborer plusieurs
solutions qui correspondraient & des degrés d’oxydation différents du Fe?

Réponse : Dans le calcul de la norme, le Fe3t est réparti parmi les minéraux acces-
soires. Le poids équivalent de ces minéraux est largement supérieure & 1’équivalent
moléculaire sur lequel s’appuie le calcul, de sorte qu’apparait toujours dans ces cas une
forte différence entre le mode et la norme.

Dans son expression actuelle, le programme proposé n’envisage pas la possibilité
de diverses solutions correspondant & des degrés d’oxydation différents du fer.

M. DENAEYER constate que les auteurs poussent trés loin, dans des détails de
grande finesse, les calculs et interprétations résultant des analyses chimiques. Or, celles-ci
sont toujours entachées d’erreurs inévitables. L’affinement des méthodes de calcul est-il
justifié dans ces conditions?

Réponse : Le programme présenté ne va pas jusqu’'aux détails de grande finesse
que lui suppose Monsieur Denaeyer. Plutét que I’affinement des méthodes de calcul,
il vise au traitement rapide de données chimiques nombreuses dans un but de com-
paraison statistique.




