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resumao

A petrologia de rochas igneas é fortemente emba-
sada em calculos de dados litogeoquimicos que, guan-
do realizados para um grande numero de amostras,
podem tornar a interpretacdo petrogenética uma ta-
refa complexa. Apresenta-se, aqui, o sistema compu-
tacional ChemRock, destinado a anélise, interpreta-
cado e visualizacdo de dados litogeoquimicos den-
tro de um contexto petrolégico e geodinamico.

O sistema funciona em ambiente Windows e possuli
uma interface simples e de facil interacdo com o usua-
rio. Reline, em um mesmo ambiente, graficos de clas-
sificacdo de rochas, de discriminacao de séries e de
paleoambientes tectdnicos e modulos de interpreta-
cao de dados isotdpicos e normativos (CIPW e meso-
norma). Além disso, disponibiliza tabelas de coeficien-
tes de particdo e normalizacao propostos por diferen-
tes autores, modulos de quantificacdo de processos
de fusao parcial, cristalizacao fracionada e mistura bi-
naria. O sistema é capaz de gerar centenas de grafi-
cos e tabelas pré-formatados que podem ser inseri-
dos em relatérios digitais aloctones, além de possuir,
também, um mddulo de geracao de relatérios. Dispo-
nibilizando métodos e facilidades em uso na literatu-
ra corrente, o ChemRock é uma ferramenta que agi-
liza a analise petrogenética.
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introducdo

Os estudos petrogenéticos de rochas igneas
dependem fortemente de dados geoquimicos e,
para isto, fazem uso de calculos de complexida-
de variada. Empregando um grande numero de
amostras, o uso de programas computacionais
auxiliares é imprescindivel para originar uma ava-
liacdo petrologica agil e coerente.

Tradicionalmente, varios programas computa-
cionais tém sido aplicados a interpretacao petro-
l6gica. Alguns destes programas nao foram ela-
borados para serem utilizados exclusivamente
com este objetivo. E o caso de planilhas de cal-
culo, por exemplo, que servem a diversas finali-
dades, dentre as quais a analise semiquantitativa
ou quantitativa de processos petrogenéticos.
Outros programas, no entanto, tém sido elabo-
rados para usos exclusivamente petrologicos.
Um caso tipico é o programa Newpet (Clarke,
1991), um freeware de uso amplo pela comu-
nidade geocientifica e que reuniu uma série de
maodulos aplicados a petrologia ignea, tais como
o Igpet, o GPP, o Newmix, o Newmelt, o New-
CIPW e a MSONRM. O Newpet permite ao usua-
rio classificar rochas, discriminar séries e ambien-
tes tectdnicos, obter resultados normativos e me-
sonormativos, dentre outros. Além disso, inclui
modulos de andlise quantitativa para processos
de fusao parcial e mistura binaria.

Muito embora programas como o Newpet
tenham representado um avanco na andlise pe-
trogenética, de um modo geral o petrélogo
atual ndo consegue conduzir seu trabalho sem o
auxilio de programas analiticos complementares,
tais como planilhas de calculos, bancos de da-
dos, programas graficos e editores de texto.
Além disso, o Newpet foi desenvolvido para pla-
taforma DOS, nao estando habilitado a usar os
recursos computacionais que vém sendo paulati-
namente disponibilizados na comunidade cienti-
fica atual, como o uso de mouse e de impresso-
ras em rede, e o controle dinamico dos graficos
e dos diagramas gerados.

Em suma, a metodologia aplicada classica-
mente no estudo petrolégico de rochas igneas
defronta-se atualmente com varios obstaculos,
dentre os mais relevantes, talvez, o longo tempo
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necessario a andlise e ao atendimento das
incompatibilidades entre os diversos programas
computacionais utilizados. Neste contexto, soli-
citou-se ao Laboratério de Metrologia Dimensio-
nal e Computacional da Universidade Federal
Fluminense o desenvolvimento do sistema
ChemPRock, destinado a se tornar uma ferramen-
ta alternativa capaz de reduzir estes obstaculos e
de gerar modelos petrogenéticos refinados,
potencialmente capazes de utilizacdéo em abor-
dagens geodinamicas.

o ChemRock

O ChemRock é uma ferramenta desenvolvida
em linguagem C++ para funcionar em ambiente
Windows e utilizando o MS-Access como ferra-
menta de banco de dados. E um sistema mono-
usuario que apresenta uma interface cooperativa
bem estruturada, a qual propicia uma facil intera-
cdo homem-maquina e a elaboracao de analises
visualizando concomitantemente graficos, tabelas
de normalizacao e coeficientes de particao (fig. 1).
Estas informacdes sao recuperadas simultanea-
mente do banco de dados e de quaisquer outros
itens disponiveis no sistema, auxiliando a com-
paracao visual entre os mesmos.

O administrador do sistema ChemRock forne-
ce um login e uma senha a cada usudario. Com o
acesso autorizado, o usuario pode criar ou abrir
uma avaliacao que podera conter mais de uma al-
ternativa de andlise e interpretacao. O programa
trabalha com dados analiticos relativos tanto a
amostras de pocos de perfuracdo quanto aquelas
coletadas em afloramentos. Os dados litogeoqui-
micos podem ser cadastrados diretamente no
ChemRock ou entao importados de arquivos do
tipo *.roc (Newpet), *.wk1 (Lotus) ou *.xls (Excel).

O conceito de alternativa consiste em permitir
gue o usuario crie andlises diferentes dentro de
uma mesma avaliacdo, seja utilizando graficos e
calculos diferenciados ou utilizando conjuntos de
amostras distintos (fig. 2). Uma alternativa pode
ser composta por graficos, médulos de mistura
bindria, cristalizacdo fracionada, fusao parcial
e/ou relatérios. Depois de comparar e avaliar to-
das as alternativas de anélise, o usuario escolhe
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novas tabelas de fatores de normalizacao.
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Tabela 1

Comparacao da perfor-
mance entre os sistemas
tradicionalmente utiliza-
dos na analise petro-
genética e o ChemRock.

Table 1

Performance comparison
of traditional systems
employed in petrogenetic
analyses and ChemRock.

No ChemRock, o usuario tem a flexibilidade
de utilizar um fator de normalizacdo préprio ou
padronizado, sobre uma ou varias amostras ou
sobre outros fatores de normalizacao, e os grafi-
cos assim gerados podem ser exibidos em barra
ou em linha. Para cada grafico de normalizacdo
gue possuir os elementos Ce e Eu, ha a opcao de
visualizar os calculos das respectivas anomalias.

Na construcao de modelos petrogenéticos, o
ChemRock inclui os seguintes médulos de anali-
se quantitativa de dados geoquimicos: mistura
binaria (Faure, 1986), cristalizacdo fracionada e
fusado parcial (Wood e Fraser, 1976). Para cada
um desses médulos, o sistema oferece recursos
graficos e técnicas de interface que agilizam a
construcao e definicao do modelo mais adequa-
do a um conjunto de amostras. O sistema permi-
te que sejam criados diversos modelos simulta-
neamente, e para cada modelo os dados sao vi-
sualizados em forma de tabelas ou, ainda, em
gréficos que facilitam o entendimento dos pro-
cessos de fusdo, cristalizacdo e mistura binaria.

visualizagdo de um s6
grafico por vez, modo
de criagao restrito,
impresséo em
impressora local,
poucas opgoes de
formatos de exportagao

Fuséo parcial | Sem graficos, sem
e cristalizagao| tabelas de coeficientes

fracionada de particao, poucas
opgoes de tabelas de
normalizagao
Mistura Sem graficos e dificil
binaria entrada de dados
Fatores de Restritos

normalizagao
Relatérios N&o disponiveis e
dependentes de outros
programas graficos, de
calculo e editores de

texto

Aspectos Outras Ferramentas ChemRock

Sistema DOS (mais frequente) | Windows

Operacional | Windows

Amostras Poucas opgoes de Infinitas propriedades, opgdes de cores,
propriedades, cores, simbolos e de calculos de conversao
simbolos e de Incorpora o conceito de pogo
recalculos e férmulas
de conversao

Gréficos Poucos graficos, Centenas de graficos, embute uma

metodologia de analise, varias
possibilidades de formatagéo de graficos
(por regido, legendas de regido, por
exemplo), criagéo de grupos de
amostras, criagéo de notas, isolamento
de campo disponivel para analise,
comparagao visual, criagao de sentengas,
descricéo e observagéo, exportagédo em
formatos compativeis, visualizagao tanto
de amostras plotadas como né&o plotadas,
impressdo em impressora local ou da
rede

Com graficos, com centenas de tabelas
de coeficientes de particdo e dezenas de
tabelas de normalizagéao

Com gréficos e possibilidade de arraste
de tabelas e amostras

Flexibilidade, disponibilidade de centenas
de tabelas e possibilidade de calculos de
anomalias de Ce e Eu

Arraste das op¢des de alternativas
diretamente para o relatério integrado a
editor de texto
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Os moédulos de fusao parcial e cristalizacao fra-
cionada sao suportados por 140 tabelas de coe-
ficientes de particao.

Finalmente, o sistema permite que todos os
resultados gerados pela avaliacdo, incluindo ta-
belas e graficos, sejam incorporados a um editor
de textos, compondo um relatério que pode ser
pré-configurado.

comentarios finais

Testes de validacao do sistema, efetuados
com especialistas e usuarios tipicos, demons-
traram que a utilizacdo do ChemRock otimiza
em muito os estudos de avaliacao petrogenética
de rochas igneas. O sistema oferece um ambien-
te integrado de trabalho que retne tabelas, gra-
ficos e métodos de calculos. Deste modo, ele re-
duz problemas de compatibilidade com progra-
mas da plataforma Windows, especialmente
aqueles inerentes a importacao de arquivos ge-
rados em sistema DOS. Além disso, o ChemRock
integra, num mesmo sistema, ferramentas de
andlise qualitativa (diagramas discriminantes e
de classificacdo diversos) e quantitativa (modelos
de fusao parcial, cristalizacdo fracionada e mis-
tura bindria). Na tabela 1 sao sintetizadas as me-
lhorias implementadas, o que possibilita uma
comparacao expedita dos seus recursos em re-
lacdo as ferramentas utilizadas anteriormente.
Uma estimativa conservadora de reducdo do
tempo de analise, de modo geral, é de 60% a
70% para especialistas e de 40% a 50% para
usuarios leigos.

O sistema ChemRock representa, portanto,
um avanco consideravel no tocante as ferra-
mentas computacionais atualmente disponiveis
para a analise, interpretacao e apresentacao de
dados petrologicos de rochas igneas. A incor-
poracao de modelos petrogenéticos que po-
dem ser facilmente inseridos em modelos geo-
dinamicos de carater preditivo, por outro lado,
lhe traz uma vantagem adicional, pois o
ChemRock se torna potencialmente capaz de
reduzir custos em atividades exploratérias de
bens geoldgicos.
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abstract

Petrology of igneous rocks is strongly based on calculations of
whole-rock geochemical data, which applied to a large number of
samples can be very time-consuming. This paper presents ChemRock,
a computer-based system used to analyze, interpret and visualize lith-
ogeochemical data in a petrologic and geodynamic approach. It oper-
ates in a Windows platform and offers a simple and user-friendly inter-
face. Within the same environment it is able to gather rock classifica-
tion graphs used to discriminate series of tectonic paleoenvironments,
and modules used to interpret normative (CIPW and mesonorm) and
isotopic data. Besides, normalization and partition coefficients tables
proposed by different authors, quantification modules of partial melt-
ing processes, crystal fractionation and binary mixture have been pro-
vided. It is capable of generating hundreds of graphs and pre-format-
ted tables that can be inserted in digital reports, and it is also provid-
ed with a module to generate its own reports. ChemRock is a tool to
speed up petrogenetic analysis by offering methods and functionali-
ties used in current literature.
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