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Note breve:

ROCMIN : un logiciel de calcul
et de report graphique des données geochimiques
des roches et minéraux sur compatible PC*

ROCMIN: a code for the calculation and graphic representation
of geochemical data of rocks and minerals on PC compatibles

Mots-clés : Logiciel (ROCMIN), Analyse chimique, Affichage graphique, Roche, Minéral, Norme pétrographique,
Formule structurale.

Résumé

ROCMIN est un petit logiciel (222 ko) sur compatible PC, destiné & une rapide exploitation graphique des
données provenant d’analyses chimiques de roches ou de minéraux. Ces analyses, contenant jusqu'a 47 élé-
ments majeurs et traces, sont stockées dans des fichiers ASCII au format Import/Export de type DBase Ill+. Les
variables ou leurs combinaisons utilisees dans les diagrammes sont les données chimiques ou les parametres cal-
culés : CIPW, mésonorme, millications pour les roches, formule structurale pour les minéraux, y compris celle

ctnbnifimiis At armnhilal . 7 2 3 pels . . . R
spécifique aux amphiboles (Leake). Les diagrammes, créés par !'utilisateur et de types binaire, ternaire, trapéze,

abaque et spectre de Terres Rares, sont conservés en fichiers ASCII. Le traitement statistique (ACP) est égale-
ment possible. Les sorties sur imprimante des calculs et diagrammes se font par copie d’écran.

Abstract

ROCMIN is a small program (222 ko) run on PC compatible computer providing rapid graphic display of
data acquired from whole-rocks and common mineral analyses. These analyses, up to 47 major and trace ele-
ments, are stored in ASCII files of Import/Export DBase Il + format. Variables and their combinaisons used for
diagrams are chemical data or calculated parameters : CIPW norm, mesonorm, millications for rocks, structural
formula for minerals, including the amphibole specific formula (Leake). The diagrams, constructed by the user
and of rectangle, triangle, trapeze, abaque and Rare Earth patterns types, are stored in ASCII files. Statistical cal-

culations (PCA) are available. Printer output of calculations and diagrams are obtained by screen copy.

Introduction

De nombreux programmes de calculs pétrogra-
phiques ont été développés, généralement sur des ordi-
nateurs centraux et en réseaux. Ainsi au BRGM,
FIESTA (Brinon et coll., 1983a, b; Pajon et coll.,
1983) puis GDM sur VAX ou sur compatible PC
(Lefeuvre, 1990) offrent parmi de multiples possibilités
de calculs géostatistiques et de reports graphiques, des
modules dédiés aux calculs pétrochimiques des roches
et & ceux des formules structurales des principaux miné-
raux analysés a la microsonde électronique.

La puissance grandissante des ordinateurs person-
nels, de bureau ou portatifs, permet de regrouper dans

* Manuscrit recu le 17 février 1993, accepté définitivement le 25 mai 1993.

(1) La Cafarderie, 18140 Herry.

un seul logiciel le traitement des données géochimiques
des roches et des minéraux et leur représentation gra-
phique.

Ainsi ROCMIN comprend les calculs de la norme
C.1P.W., de la mésonorme pour les roches granitiques
et de la formule structurale des minéraux communs, y
compris celle spécifique aux amphiboles (Leake, 1978).
Les calculs statistiques portent sur la moyenne, I'écart-
type et sur I'analyse en composantes principales. Les
données géochimiques sont représentées dans divers
diagrammes rectangulaires ou triangulaires dont les
parametres et les champs de référence sont définis-
sables par I'utilisateur dans un module de construction
de diagramme. Le logiciel permet également la saisie et
la gestion simplifiée des données analytiques.
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ROCMIN lit des fichiers d’analyses chimiques conte-
nant au maximum les données des 47 variables sui-
vantes :

— exprimeées en pour-cent :

SiO,, TiO,, Al,05, FeO, MnO, MgO, CaO, Na,O,
K,0, Cr,0,, H,OM, H,OP, Fe,O5, P,0¢, LiO,, Cl, F,
S1, S04, CO,.

— exprimées en partie par million :

Be, V, Ni, Co, Sr, Rb, Ba, Zr, Y, Nb, La, Ce, Pr,
Nd, Sm, Eu, Gd, Tb, Dy, Ho, Er, Yb, Lu, Hf, Th, Ta,
U.

Ces données sont formatées suivant le mode stan-
dard ASCII avec délimitateurs, propre a la fonction

export/import des principaux logiciels du commerce
(DBASE Ili+, SUPERDB, efc ...).

['utilisation d’un systéme de gestion de base de don-
nées (SGDB) contenant un grand nombre d’analyses
chimiques de roches ou de minéraux, offre la possibilité
de tri ou de sélection sur plusieurs critéres avant
d’exporter les fichiers directement lisibles par ROCMIN.

Le logiciel ROCMIN a une taille de 220 ko, les
fichiers d’analyses et les fichiers diagrammes restent
unitairement de petite taille. ROCMIN est utilisable sur
disque dur mais aussi sur une seule disquette.

L’ergonomie est facilitée par I'usage de menus
déroulants et de fenétres de choix guidés.

Structure et fonctions de ROCMIN

Ecrit en TURBO PASCAL 5.5, ROCMIN est consti-
tué de plusieurs unités ayant chacune une tache définie.
Les unités sont divisées en procédures qui effectuent
des calculs ou des fonctions particuliéres.

Le logiciel comprend les unités suivantes :

— un programme principal servant & l'initialisation de la
meémoire réservée au programme et des unités ;

— une unité de déclaration des variables et des
constantes {ex. poids moléculaires) ;

— une unité gérant I'interface utilisateur ;

- une unité interprétant les expressions polynomiales
lues dans les fichiers diagrammes et lisant les fichiers
analyses ;

— une unité «roche» ou sont calculés la norme
C.LP.W., la mésonorme et divers parameétres chimico-
minéralogiques. Le calcul de la norme C.I.LP.W. est
'adaptation du programme écrit en Fortran IV par
D. Fears (1985). Le calcul de la mésonorme est 'adap-
tation du programme écrit en Fortran IV par M. Kosi-
nowski (1982).

— une unité « minéraux » ol est calculée la formule struc-
turale selon la méthode de Deer et al. (1983). Le calcul
de la formule structurale et la denomination des amphi-
boles est adapté du programme écrit en Basic par A.
Mogessie et R. Tessadri (1982) :

— une unité «statistique » qui adapte les programmes
d’'ACP écrits en Fortran IV par J. Davis (1973) et
dJ. Carr (1990) .

- une unité de gestion des données analytiques (saisie,
correction, affichage,...);

— une unité « diagramme » servant a la saisie des divers
types de diagrammes utilisateurs ;

— une unité « graphique » pour l'affichage des divers
types de diagrammes (binaire, triangle, ...);

— une unité d’aide contenant et gérant les divers écrans
de documentation concernant ROCMIN ;

— une unité de configuration pour la personnalisation
des couleurs des écrans et des fenétres. Les paramétres
de cette configuration sont conservés dans un fichier
ROCMIN.CFG.

Les fichiers d’analyses

Les analyses sont stockées dans des fichiers posse-
dant la structure suivante :

«NECH », «SIOy» , ...., «COp, ...., «BE», ..., «U»

«LE 1472», «58.00»,...., », «152.00» ,....,
«7.80»

«LE 390 », «50.70»,...., « 0.00, «»,...., 1.30»

Cette structure est la méme pour les roches et les
minéraux. L’ordre des éléments et des données analy-
tiques correspondantes est celui exposé ci-dessus, mais
leur nombre peut étre limité aux données existantes,
ainsi de NECH a CO,, pour des roches dont on ne pos-
sede que les éléments majeurs ou NECH & Cr,O4 pour

les minéraux analysés a la microsonde électronique .

Le choix d'un fichier de données d’analyses, de type
XXXXXXXX.AC, entraine la lecture de ce fichier et sa

copie dans un fichier temporaire (ROCMIN.TMP) qui
sert aux calculs géochimiques. Ce fichier temporaire est
détruit en fin de session de ROCMIN.

Les fichiers diagrammes

Plusieurs types de diagrammes sont constructibles
par l'utilisateur :

1 - décimal X et Y,

2 — décimal X et logarithmique Y,

3 — logarithmique X et décimal Y,

4 - logarithmique X et Y,

5 — triangulaire,

6 — trapéze (partie de triangle),

7 — abaque (décimal X et Y1 et Y2),
8 — terres rares.

Les paramétres entrés dans le fichier diagramme
sont différents suivant le type de report (binaire déci-
mal, logarithmique, triangulaire, etc ...). Par exemple
pour un diagramme en X et Y décimal :

1 = Code du diagramme, c’est-a-dire le type du
report

Miyashiro, 1975 = Titre du diagramme
(«Fe,0470.9 +«FeO »)/« MgO » = Formule du calcul
en X

FeO*/MgO = Légende en X
0 = Borne inférieure de X
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Fig. 1. — Typical diagrams.
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Rossi., Chevremont.
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6 = Borne supérieure de X

1 = Intervalle des graduations sur X

0 = Nombre de décimales sur X

« TiO2 » = Formule du calcul en Y

TiO2 % = Légende en Y

0 = Borne inférieure de Y

4 = Borne supérieure de Y

0.5 = Intervalle des graduations sur Y

1 = Nombre de décimales sur Y

0 = Nombre de lignes (courbe de référence)

e Lc co LUV U

0 = Nombre de libellés (courbe de référence)

La saisie de ces parametres est partiellement aidée
par des fenétres de choix, en particulier a quel type de
roches ou de minéraux est destiné le diagramme :

Roches : commun, granite, volcanite, métamorphite

Minéraux : feldspath, biotite, pyroxéne, grenat, mus-
covite, chlorite, péridot, amphibole

Cette caractérisation du diagramme est matérialisée
dans I'extension attribuée au nom du fichier diagramme
(ex ; AUTUN.GRA, AUTUN.BIO).

Les variables pouvant étre prises en compte dans les
diagrammes sont celles contenues dans le fichier de
données analytiques de SiO2 a U, ainsi que les
variables calculées par ROCMIN telles que tous les
minéraux de la norme C.ILP.W., les paramétres de De
La Roche pour les roches ou les cations et les poles des
minéraux. Ces variables peuvent étre combinées dans
des formules algébriques qui sont interprétées par le
programme, ex. :

- («ZR »/1000)/« TIO2 »

— « ALBITE »+« ORTHOSE »
— « AL »-(8-« SI »)

— «MG »/(« MG »+« FE»)

Les lignes (courbe = suite de lignes droites) délimi-
tant des champs de référence a l'intérieur du dia-
gramme sont limitées au nombre de 25. Les légendes
placées dans le diagramme sont limitées & 15. Pour les
diagrammes rectangulaires, les courbes de référence et
les legendes sont obligatoirement a l'intérieur du dia-
gramme. Dans le cas des diagrammes triangulaires

courbes et légendes peuvent étre étendues a l'extérieur

du triangle (coordonnées négatives). Dans tous les cas,
les coordonnées des lignes ou courbes de référence et
la position des légendes sont entrées en unités propres
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Limitations du logiciel

Actuellemen
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ogiciel ne traite que 47 variables,

Conclusion

Orienté pour traiter par diagrammes les données
géochimiques des roches et des minéraux sur ordina-
teur personnel, ROCMIN reste d’'un emploi simple et
rapide.

Quelques fichiers d’analyses de référence (roches et
minéraux) et plusieurs fichiers diagrammes accompa-
gnent le logiciel.

Son utilisation est recommandée en aval de logiciel
de ﬂDQflﬁn de données (nRAQF Sl IPFR_DR etc. ___)

dont les fonctions de tri et de sélection permettent
d’exporter vers ROCMIN des fichiers contenant des

données typées.
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