Harangi Szabolcs (1995) Geokémiai segédanyag (ELTE Ko6zettan-Geokémiai Tanszék)

I. ANALITIKAI ADATOK MEGADASA, KONVERZIOK

1.2. Konverziok

Geokémiai vizsgalatok soran gyakran kényszeriiliink arra, hogy kiilonb6z6 kémiai
koncentracidegységben megadott adatokat hasonlitsunk 6ssze vagy alakitsuk 4t adatainkat egy,
az értelmezéshez alkalmasabb forméaba. A magmas petrokémiaban példaul, nagy szerepe van a
kiilonb6z6 elemardnyoknak, amelyekbdl fontos petrogenetikai kovetkeztetések vonhatok le.
Ilyen arany pl. a K/Rb, Ti/V stb. Ezen elemek koziil a K-t és Ti-t tobbnyire oxidos
(tomegszazalékos koncentracidegységben), a Rb-t és V-t pedig elem (ppm-ben kifejezve)
formaban adjak meg. Az aranyok kiszamolasahoz ugyanabba az koncentracioegységbe kell
hoznunk az elemeket. Asvanykémiai szamitasok soran az oxidos formaban kifejezett osszetételt
kell ionszdmokka alakitanunk, hogy a vizsgalt asvany sztochiometriai dsszetételét meg tudjuk
hatarozni. E fejezetben a legfontosabb konverzidkat tekintjik at, amelyeket a késObbi
szamolasok sordn majd gyakran alkalmazunk. A gramm-formula tdmegegység (gft; 1 mol elem
vagy vegyiilet tomege grammban) terminust molekulatomegekre és atomtdmegekre egyarant
hasznaljuk. Jelentése: 1 mol elem vagy vegyiilet tdmege grammban kifejezve. Az egyes elemek

¢s a legfontosabb vegyiiletek gramm-formula tomeg értékeit a Konv-1 tablazat tartalmazza.
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Konv-1 tablazat: atom és molekulatomegek:

Elem Atomtomeg Elem Atomtomeg Oxid Molektomeg
H 1.0079 Sc 44.9559 Si0, 60.0848
He 4.0026 Ti 47.900 TiO; 79.8988
Li 6.941 v 50.9414 ALOs 101.9612
Be 9.01218 Cr 51.996 Fe Os 159.6922
B 10.81 Mn 54.938 FeO 71.8464
C 12.011 Fe 55.847 MnO 70.9374
N 14.0067 Co 58.9332 MgO 40.3114
O 15.9994 Ni 58.700 CaO 56.0794
F 18.9984 Cu 63.5460 Na,O 61.9790
Na 22.98977 Zn 65.380 K,O 94.2034
Mg 24.305 Rb 85.4678 P,0:s 141.9446
Al 26.98154 Sr 87.620 CO; 44.0088
Si 28.0855 Y 88.9059 H,O 18.0152
P 30.97376 Zr 91.220 NiO 74.7094
S 32.06 Nb 92.9064 Cr 03 151.9902
Cl 35.453 Ba 137.330 BaO 153.3294
K 39.0983 SrO 103.6194
Ca 40.08 Cr 03 151.9902

V,0; 149.8798
V5,0)} 123.2188
SO;3 80.0582
Zn0O 81.3794




Harangi Szabolcs (1995) Geokémiai segédanyag (ELTE Ko6zettan-Geokémiai Tanszék)

Konv-2 tablazat - Teljes kdzetelemzés féelem- és nyomelem-geokémiai adatai.

Féelem-oxidok (t%) Nyomelemek
(ppm)
Si0, 44.39 Ni 231
TiO, 3.39 Cr 528
Al Os 13.29 Co 57
Fe,O5 1.36 Sc 25.2
FeO 10.61 \% 321
MnO 0.17 Sr 634
MgO 11.11 Rb 12
CaO 9.78 Ba 339
Na,O 2.82 Nb 39
K,0 1.08 Zr 221
P,0s 0.60 Y 18
LOI 1.20 Hf 6.1
(+H,O 0.74) Ta 2.2
(-H,O 0.30) Th 2.7
(CO, 0.16) U 0.88
Osszes: 99.79

1.2.1 Oxid tomegszazalék — elem tomegszazalék konverzio

Ezek az atszamitasok elsdsorban a kdzetek teljes 0sszetétel adatainak feldolgozasa soran
gyakoriak. Féelem/nyomelem aranyok szamitasaban, 6sszvas koncetraciojabol torténd ferri- és

ferrooxid szamitasban ez a konverzi6 elkeriilhetetlen. Vegylink eldszor egy egyszerii szamolast:

< A Konv-2 tablazatban megadott kézet 11.11 t% MgO-t tartalmaz. Szamoljuk ki a Mg
tomegszazalékos értékét!

© A MgO gramm-formula tomege 40.31, mig a Mg gramm-formula tomege 24.31.

MgO: 11.11t% - 40.31 gft
Mg : X - 2431 gft

Mg (1%) = (11.11 - 24.31)/ 40.31 = 6.7

Ebben az esetben a MgO vegyiilet 1 mol Mg-t tartalmazott, igy az atszamitas egyszerli volt. A

Konv-2 tablazatban azonban vannak olyan oxidok is, amelyek tobb mol atomot tartalmaznak (pl.
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K,0, NayO, P,Os stb.). Példaul a K,O vegyiilet 2 mol K-t tartalmaz, ami némileg 'bonyolitja' a
konverziot. Ebben az esetben a szabaly az, hogy az oxidban és atomban a vizsgalt elem

molszamat azonos értékre allitjuk:

® A Konv-2 tablazatban megadott kdzet 1.08 t% K,O-t tartalmaz. Szamoljuk ki a K atom
tomegszazalékos értékét! Vegyiik figyelembe, hogy 2 mol K sziikséges 1 mol K,O
képzéséhez.

© A K,0 gramm-formula tomege 94.20, mig a K gramm-formula témege 39.10.

K,O: 1.08t% - 94.20 gfs
K : 39.10 gfs
2K: x - 78.20 gfs

K (t%) = (1.08 - 78.20) / 94.20 = 0.90

A Konv-2 tablazat féelem-oxid adataibdl szamolt atom tomegszdzalékok a Konv-3 tablazatban
lathatok. A gyors konverzidot megkdnnyitik az Gn. atszamitasi faktorok, amelyeket szdmos
geokémiai kézikonyv tiintet fel mellékletében. Ezek az értékek meggyorsitjdk az atszamitast,
mivel csak egy szorzasi miiveletet kell végrehajtani. Az atszamitasi faktor az oxidnak megfeleld
mol szdmu atom sulydnak és az oxid molekulasulydnak hanyadosa. A K,O—K konverzié
esetében az atszamitasi faktor: 2-39.1/94.2=0.8301. A K,O sulyszazalékos értékét beszorozva az
atszamitasi faktorral megkapjuk a K atom sulyszazalékos értékét: pl. 1.08-0.8301=0.90. Az egyes

féelem-oxidokhoz tartozé atszamitasi faktorokat a Konv-3 tdblazat 3. oszlopa tartalmazza.
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Konv-3. tablazat - Oxidok tdmegszazalékos adataibol szdmolt atom tomegszazalékok

oxid tomeg% | Atszamitési Atom tomeg%
faktor
SiO, 44.39 0.4674 Si 20.75
TiO, 3.39 0.5995 Ti 2.02
AlLO; 13.29 0.5293 Al 7.03
Fe,05 1.36 0.6994 Fe’ 0.95
FeO 10.61 0.7773 Fe’ 8.25
MnO 0.17 0.7745 Mn 0.13
MgO 11.11 0.6029 Mg 6.70
CaO 9.78 0.7147 Ca 6.99
Na,O 2.82 0.7419 Na 2.09
K>O 1.08 0.8301 K 0.90
P,0s 0.60 0.4364 P 0.26
Alkalmazas

1. Osszvas szamitasa

A természetben a féelemek koziil a vas kétféle oxidacios allapotban fordul eld. Egyes
analitikai modszerekkel (pl. rontgenfluoreszcens spektrometria, mikroszonda stb.) nem
hatarozhat6 meg kiilon-kiilon a ferri- (Fe*") és ferro- (Fe*") oxid koncentracioja, igy sok esetben
csak az 0sszes vas van megadva FeO’ vagy Fe,05° formajaban. Kézetkémiai szamitasokban
azonban tobbnyire sziikség van mindkét oxid értékére. Mas esetben, amikor az FeO és Fe,O3
értéke is ismert, sziikség lehet az 6sszes vasoxid értékének kiszamitasara. Vegylink két egyszerti

példat:

& A Konv-2 tablazatban a bazalt FeO koncentracidja 10.61t%, mig az Fe,Os értéke 1.36t%.
Szamoljuk ki az 6sszvas értékét FeO', ill. Fe;O5 formajaban (az Fe atomtomege 55.847,
az FeO gft értéke 71.8464, az Fe,03-¢ pedig 159.6922)!

©  FeO — Fe,05 atalakitas:
FeO=10.61t% — Fe=10.61-0.7773 = 8.25t%
Fe;O3=8.25/0.6994 = 11.80t%

azaz Fe,03 =0.7773/0.6994 - FeO = 1.1113 - FeO;
FeO =0.6994/0.7773 - Fe,O3 = 0.8999 - Fe,0;.

az Osszvas értékek:
FeO =10.61 + 0.8999-1.36 = 11.83t%

-5-
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Fe,O; =1.36+1.1113-10.61 = 13.15t%

& Egy kdzetelemzésben a vas FezO3* formajaban van megadva:
Fe,O5 = 12.35t%. Szamoljuk ki az FeO ¢és Fe,Os értékét, feltételezve, hogy tide kdzet
esetében az Fe,O3/FeO arany 0.2.

@ F6203 =0.2-FeO
Fe,0; = Fe,03 + 1.1113-FeO
Fe,0; = 12.35t%

12.35=0.2-FeO + 1.1113-FeO = 1.3113-FeO

FeO =12.35/1.3113 = 9.42t%
Fe;03=0.2-9.42 = 1.88t%

2. Foelem/nyomelem arany szamolasa

Petrogenetikai szamolasokban kiilonosen nagy jelentOségilk van a kiillonb6z6
elemaranyoknak (pl. K/Rb, Ti/Zr, Ti/Nb, Ca/Sr, P/Ce stb.). Kézetelemzésekben a K, Ti, Ca
altalaban oxidos formaban tomegszazalékban (t%) kifejezve, a Rb, Zr, Nb viszont elemként
ppm-ben kifejezve (ppm) szerepel. Az eddigi ismereteink szerint féelem és nyomelem arédnya
egyszerlien szamolhato: a t% szaz egységre jutod tomegegységet jelent (pl. gramm/100 gramm),
mig a ppm (parts per million) millié egységre juté tomegegységet (pl. gramm/10°) jelent. Ennek
alapjan 1t% 10000ppm-nek felel meg.

< Szamoljuk ki a Konv-2 tablazat adatai alapjan a kdzet Ti/Nb és K/Rb aranyat!
(Adatok: Ti0,=3.39t%, K,0=1.08t%, Rb=12ppm, Nb=39ppm)

© A Konv-3 tablazatban megtalaljuk a Ti és K atszamitasi faktorait (0.5995 ill. 0.8301).
Ezek alapjan:

Ti=10.5995 - 3.39 =2.03t% = 20323ppm
K =0.8301 - 1.08 = 0.90t% = 8965ppm

A keresett aranyok: Ti/Nb = 20323/39 = 521.1
K/Rb = 8965/12 = 747.1
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1.2.2. Tomegszazalék — mol szam konverzio

Ezt a fajta konverziot gyakran alkalmazzak kozetkémiai adatok feldolgozasa soran.
Ennek egyik leglényegesebb oka, hogy a moléris egységekkel egyszeriibben értelmezhetdk
kémiai egyensulyok, ezaltal a kézeteken mért analitikai adatok 0sszevethetok a termodinamikai
kisérleti és elméleti eredményekkel (14sd pl. geotermometriai és geobarometriai szamolasok).
Tovéabba, asvanyok sztochiometriai képletének meghatdrozasdhoz is molaris egységeken
keresztiil jutunk. E konverzid két tipusa gyakori: oxid tomegszazalék — oxid molszazalék,
illetve oxid tomegszazalék — atom (vagy ion) molszazalék szamolas. Az els6 esetben el0szor az
oxidok tomegszazal¢kos adatait elosztjuk a megfeleld molekulatomeg (gft) értékkel, az igy
kapott szamadatokat oxid molardnynak nevezziik. Az oxidok molszdzalék értékeit ezutan ugy
kapjuk meg, hogy a molarany adatokat 100% 0Osszegre alakitjuk a4t (100 - molarany / X

molarany); Konv-4 tablazat).

Konv-4. tablazat - Tomegszazalékos oxid adatok konvertalasa molszazalék értékekre

oxid oxid Molekula- molarany molszazalék
tomeg tomeg — oxid t% / -
szazalék (gft) molekulatomeg lOO-molarfiny/
X molarany
SiO, 44.39 60.0848 0.7388 45.54
TiO, 3.39 79.8988 0.0424 2.61
Al,O3 13.29 101.9612 0.1303 8.03
Fe O3 1.36 159.6922 0.0085 0.52
FeO 10.61 71.8464 0.1477 9.10
MnO 0.17 70.9374 0.0024 0.15
MgO 11.11 403114 0.2756 16.99
CaO 9.78 56.0794 0.1743 10.74
Na,O 2.82 61.9790 0.0455 2.80
K,O 1.08 94.2034 0.0115 0.71
P,0s 0.60 141.9446 0.0042 0.26
H,O 0.74 18.0152 0.0411 2.53
X 99.34 1.6223 99.98
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Konv-5. tablazat - Atom- és kationszazalék szamolasa oxid tomegszazalék adatokbol

oxid t_PXid Molekula ion oxigén | atom | atom- katiolf{izé-
omeg -tome molaran molaran ion) | szazalék Zate
szaﬁalek (gft)g (%/aft)- ka}-] (%/aft)- on tom 100- ion £00-ion
(t%0) tionok szama | gén szama az molarany / m;f;;gﬁ /
az oxidban oxidban 2 kation + lard
X oxigén moarany
molarany
Si0, 44.39 60.0848 0.7388 1.4776 Si 16.49 41.48
Ti0; 3.39 79.8988 0.0424 0.0848 Ti 0.95 2.38
ALOs 13.29 101.9612 0.2606 0.3910 Al 5.82 14.63
Fe O3 1.36 159.6922 0.0170 0.0255 Fe’ 0.38 0.95
FeO 10.61 71.8464 0.1477 0.1477 Fe? 3.30 8.29
MnO 0.17 70.9374 0.0024 0.0024 Mn 0.05 0.13
MgO 11.11 40.3114 0.2756 0.2756 Mg 6.15 15.47
CaO 9.78 56.0794 0.1743 0.1743 Ca 3.89 9.79
Na,O 2.82 61.9790 0.0910 0.0455 Na 2.03 5.11
K,0O 1.08 94.2034 0.0230 0.0115 K 0.51 1.29
P,0s 0.60 141.9446 0.0084 0.0211 P 0.19 0.47
H,O 0.74 18.0152 0.0822 0.0411 OH 1.84
0) 58.40
hY 99.34 1.8634 2.6981 100.00 99.99
(1.7812)"

Az atom- és kationszdzalék értékek szamoldsanak menetét a Konv-5 tablazat mutatja be.
Elészor az atom (ion) molarany értékeket szamoljuk ki: az oxidok tdmegszazalékos adatait
elosztjuk a megfelelé molekulatomegekkel, majd szorozzuk az adott oxidban 1évd kationok
szamaval. Az adott oxidokhoz tartoz6 oxigén molarany értékeket gy kapjuk meg, hogy az oxid
molarany adatokat szorozzuk az adott oxidban 1év6 oxigének szdmaval.
Pl. az AL,Os3 esetében az oxid molarany: 13.29/101.9612 = 0.1303; az Al molaranya: 2-
(13.29/101.9612) = 2 - 0.1303 = 0.2606; az O molaranya: 3- (13.29/101.9612) =3 - 0.1303 =
0.39009.
Ezutan 6sszegezziik a kation-, és oxigén molarany szdmadatokat (X=1.7812+2.6981=4.4793), és
ennek az Osszegértéknek a felhaszndldsaval szamoljuk ki az atomszdazalékokat. Pl. az Al
atomszazalék értéke: 100 - 0.2606 / 4.4793 = 5.82. Az O atomszazaléka az OH" kation
molaradnnyal csokkentett oxigén molarany dsszeg osztva a kation- €s oxigén molarany osszeggel:
100 - 2.6159 / 4.4793 = 58.40.

A kationszdzalékok gy nyerhetdk, hogy a kation molaranyokat 100%-ra szamoljuk at.

Pl. az Al kationszazalék értéke: 100 - 0.2606 / 1.7812 = 14.63.



