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Modelos termodinamicos y petrologia experimental:
el caso de la fusién anhidra del gneis «Ollo de Sapo»

Thermodynamic models and experimental petrology:
the case of the anhydrous melting of the «Ollo de Sapo» gneiss

M. Garcia-Arias’, L.G. Corretgé’

RESUMEN

En los ultimos afios se han desarrollado distintos softwares que usan bases de datos termodina-

micos cuya funcién es la de modelizar el comportamiento de una roca con el cambio de P, T, X, etc.
El producto de ese modelo es una pseudoseccion o proyeccion en el plano P-T del diagrama de
fases de un sistema para una composicion fija, es decir, una seccion de un diagrama de fases. Aun-
que su utilidad esta bien demostrada, conviene comparar los resultados tedricos con los experimen-
tales para ver el grado de aproximacién del modelo tedrico con la realidad pero también para ponde-
rar los efectos cinéticos en los experimentos. En esta comunicacidon se compararan los resultados
tedricos y experimentales de la fusion de una de las facies mas caracteristicas del gneis del Ollo de
Sapo.
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ABSTRACT

During the last years, a couple of softwares to model the behaviour of a rock under P-T-X changes
using thermodynamic databases have been developed. The result of such models is a pseudosection or
projection in the P-T plane of a phase diagram of a system at a fixed composition, i.e. a phase diagram
section. Although its usefulness has been well demonstrated, a comparison between theoretical and
experimental data is advisable to see the degree of approximation of the theoretical model to the reality
but also to consider the kinetic effects in experiments. In this paper, theoretical and experimental results
of the melting of the Ollo de Sapo Gneiss are compared.

Key words: pseudosection, experimental petrology, Ollo de Sapo gneiss.

Introduccion

Durante décadas se han empleado parrillas petro-
genéticas con el fin de determinar el camino P-T
que ha seguido una roca metamoérfica. Sin embargo,
incluso para sistemas relativamente simples como
el CaO-MgO-Si0O,-H,0-CO, el diagrama puede ser
excesivamente complicado (fig. 1); ademas, de
todas las reacciones mostradas sélo un pequefio
grupo de ellas son de utilidad para una composicién
inicial determinada. Por estas razones, crear una
parrilla petrogenética para una composicién fija,
donde las curvas de reaccion presentes delimitan los

campos de estabilidad de las distintas asociaciones
minerales se ha convertido en una necesidad. Estas
secciones de diagramas de fases para composicio-
nes especificas han recibido el nombre de pseudo-
secciones. La ventaja de las pseudosecciones con
respecto a las parrillas petrogenéticas es que, para
unos valores P-T fijos, la composicién y moda de
las fases presentes es fija y Unica, por lo que se
puede estudiar cdmo varian estas propiedades a lo
largo de una trayectoria P-T.

Existen muchos softwares que permiten calcular
pseudosecciones, cada uno con un método de cdlculo
diferente, siendo los mds usados el software THER-
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Fig. 1.—Parrilla petrogenética del sistema CaO-MgO-SiO,-H,0-CO,,
de dificil lectura dado el elevado numero de reacciones represen-
tadas. Tomado de Connolly y Trommsdorff (1991).

MOCALC (Powell & Holland, 1988) y PERPLEX
(Connolly, 1990, 2005, 2009). Si bien difieren en el
método de cdlculo, la validez de las pseudoseccio-
nes calculadas dependen de los mismos factores:
calidad de las bases de datos termodindmicos y
seguridad de que la composicion de partida repre-
sente una composicién en equilibrio de la roca
(Stiiwe, 1997).

Su utilidad para modelizar la evolucién mineral6-
gica (moda y composicién) de rocas en condiciones
metamorficas estd bien demostrada (Carson et al.,
2000; Guiraud et al., 2001; Holland & Powell,
2001; Marmo et al., 2002; Proyer, 2003; Stipskd &
Powell, 2005; Gaidies et al., 2006; Tajcmanova et
al., 2007, entre otros), pero es conveniente realizar
comparaciones entre resultados tedricos y experi-
mentales para, por un lado, comprobar la calidad de
las bases de datos termodindmicos de las fases
empleadas y, por otro lado, discernir posibles efec-
tos cinéticos en las asociaciones minerales experi-
mentales debido a la elevada tasa de calentamiento
en estos experimentos (100 °C/min).
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Los experimentos de fusion

El gneis del Ollo de Sapo (Parga Pondal et al.,
1964; Matte, 1968; Martinez Garcia, 1973; Navi-
dad, 1978; Diez Montes, 2007) es una roca que ya
ha sido sometida a estudios experimentales, deter-
mindndose su sélidus y demostrdndose que es un
protolito fértil de leucogranitos (Castro et al.,
1999a, 1999b, 2000). Estos experimentos han sido
realizados entre 700 y 900 °C a intervalos de 50 °C,
a 3,6, 10 y 15 kbar, con y sin agua afiadida. El
objetivo de los estudios de Castro et al. (1999b,
2000) era determinar la composicion de los fundi-
dos originados asi como las reacciones de fusion de
este protolito, por lo que no hay datos completos de
las proporciones modales de las fases excepto para
6 kbar (fig. 6 de Castro et al., 2000); para el resto
de condiciones P-T sélo hay datos de la moda del
fundido y de las fases neoformes. Por esta razén, la
comparacién entre proporciones tedricas y experi-
mentales se hard en un perfil a 6 kbar, utilizdindose
las proporciones a 10 kbar para un segundo analisis
a modo cualitativo.

El protolito empleado es un fragmento de la
matriz de la facies de grano grueso del Ollo de
Sapo en su afloramiento de Hiendelaencina (Siste-
ma Central Espafiol), compuesta por un 10% de
biotita (Mg/(Mg + Fe) = 40), 20% de moscovita,
20% de plagioclasa (Anl19), 8% de feldespato
potéasico y 42% de cuarzo, y cuya composicion
quimica se muestra en la tabla 1. Esta matriz, tritu-
rada a polvo, fue introducida en una capsula de oro
y llevada a las P y T arriba mencionadas en una
prensa de tipo piston-cylinder. Las proporciones
modales fueron calculadas usando el software
NIHimage.

Del estudio de las proporciones modales en volu-
men a 6 kbar, se pueden extraer una serie de conclu-
siones (Castro et al., 2000):

— EI protolito comienza a fundir entre 700 y
750 °C.
— Lareaccidn de fusion hasta los 800 °C es:

Ms + Qtz + Pl => Kfs + Al-Sil + Bt + Melt (1)

Que contintia hasta el agotamiento de la moscovita.

Tabla 1.—Composicion del gneis del Ollo de Sapo usado en los experimentos

Sio, TiO, ALO, FeOt MnO MgO

Ca0 Na,0 K,0 P,0, LOI  TOTAL

69,10 0,52 15,23 3,77 0,04 1,51

1,28 3,06 3,81 0,18 1,30 99,80
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Fig. 2.—A) Pseudoseccién originada por el software PERPLEX; B) pseudoseccion corregida manualmente. Las fases presentes en
los campos numerados son: 1) Bt, PI, Kfs, Mu, lim y Qtz; 2) Bt, Melt, PI, Kfs, Mu, lIm y Qtz; 3) Bt, Melt, PI, Kfs, Mu, lIm, Qtz y H,0;
4) Bt, PI, Kfs, Mu, lim, Qtz y H,O; 5) Melt, Crd, PI, Kfs, Gt, Ilm, Sil y Qtz; 6) Bt, Melt, Crd, PI, Kfs, lim, Sil y Qtz; 7) Bt, Melt, Crd, PI,
Kfs, llm y Qtz; 8) Melt, PI, Gt, Opx e lim; 9) Melt, Crd, PI, Gt, Opx e llm, y 10) Melt, Crd, PIl, Opx e lim. Las asociaciones de los cam-
pos sin rétulos pueden deducirse de la regla de que dos campos anexos difieren en una fase. Abreviaturas segun Kretz (1983)

Bt Melt Crd PI
Kfs Gt Tim Qtz
Melt CrdPl 1,

Opx Iim Qtz

excepto para Melt (fundido).

— A partir de 800 °C, la fusién progresa median-
te la reaccion:

Bt + Qtz + Pl + Al-Sil => Crd + Grt + Sp + )
+ Kfs + Melt

— La cantidad de fundido generada a 900 °C por
estas dos reacciones es de un 15%.

A 10 kbar, las conclusiones son muy similares:

— Sélo hay moscovita a 750 °C.

— Se genera aluminosilicato y feldespato pota-
sico con la temperatura.

— No hay fundido a 750 °C, y a 900 °C consti-
tuye un 10-12% del volumen de la cipsula.

Las pseudosecciones

Las pseudosecciones fueron realizadas usando el
software PERPLEX (Connolly, 1990, 2005, 2009).
Este software crea la pseudoseccién mediante sucesi-
vas iteraciones del calculo de estabilidad de fases en
las celdas de una malla cuadriculada en la que se divi-
de el espacio P-T-X a estudiar, repitiendo el proceso
en cada iteracién en aquellas celdas en las que en la
iteracion anterior se detecté un cambio en la asocia-

cién de fases. Para estudiar las variaciones compo-
sicionales de las soluciones s6lidas, PERPLEX las
discretiza (digitaliza) en una serie de pseudocom-
puestos de composicion fija pero variable entre dos
celdas contiguas. Al contrario que THERMOCALC,
no es necesario introducir todas las fases que el soft-
ware debe manejar, sino sélo las fases con solucién
s6lida en virtud de los modelos disponibles, la com-
posicién del sistema, de los minerales en cuestién y
el rango P-T a estudiar.

Para las pseudosecciones de este trabajo, se ha
empleado la version PERPLEX 07, con el archivo
hp02.ver como base de datos termodindmica y el
archivo solut_09.dat como base de datos de modelos
de solucion sdlida. El rango de P-T estudiado abarca
desde 600 hasta 1.000 °C y desde 4 hasta 11 kbar.
Los modelos de solucién sélida elegidos han sido:
biotita: TiBio(WPH); moscovita: KN-Phen; feldespa-
to potdsico: San; plagioclasa: Pl(h); granate: Gt(HP);
cordierita: hCrd; ortopiroxeno: Opx(HP); clinopiro-
xeno: Cpx(HP); ilmenita: Ilm(WPH); fundido:
melt(HP); espinela: Sp(HP); anfibol: cAmph(DP).

La pseudoseccion obtenida se observa en la figu-
ra 2a. En ella aparecen algunos pequefios artefactos
de computacién, como por ejemplo las curvaturas
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Tabla 2.—Proporciones modales a 6 kbar segtin los calculos de PERPLEX

T (°C) 700 725 750 775 800 825 850 875 900
Qtz 32,45 31,96 31,35 29,32 28,59 22,41 20,19 17,82 15,28
Pl 26,21 25,34 24.50 22,74 22,13 17,98 16,23 15,03 13,91
Kfs 14,34 14,46 14,73 15,99 16,18 19,87 19,64 17,00 12,88
Mu 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
Sil 2,39 2,39 2,41 2,13 2,07 0,00 0,00 0,00 0,00
Bt 14,36 13,96 13,55 11,05 10,46 2,70 0,60 0,00 0,00
Grt 0,16 0,33 0,53 1,93 2,24 5,21 6,44 5,69 4,86
Crd 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 3,90 3,16 2,77 2,13
Opx 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,74 1,10
Ilm 0,22 0,21 0,20 0,24 0,24 0,46 0,52 0,54 0,53
Rt 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
Melt 9,89 11,36 12,73 16,60 18,09 27,48 33,22 40,41 49,30
Simbolos de Kretz (1983), excepto para Melt (fundido).
A) B)

- T -

,'; 60,00 —— - \\\\\\\ or= E 60,00 Kfs

£ 40,00 — — £ 40,00 -

— P | \
K\
0,00 \ 0,00
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Fig. 3.—Proporciones modales (en volumen) de las fases presentes en la pseudoseccion. A) 6 kbar; B) 10 kbar.

andmalas en los limites de campos en torno a los
7 kbar y 900 °C, o a los 5 kbar y 1.000 °C. La pseu-
doseccioén, corregida manualmente, se observa en la
figura 2b. No aparecen espinela, clinopiroxeno ni
anfibol por ser inestables en el rango P-T estudiado.
Ademds de la pseudoseccién, el software PER-
PLEX ha calculado también las proporciones moda-
les (en volumen) de todas las fases, por lo que se
han podido realizar dos perfiles isobdricos a 6 y
10 kbar.

Las conclusiones que se extraen del estudio de la
pseudoseccion en el perfil a 6 kbar (tabla 2 y figu-
ra 3a) son:

— A 700 °C existe fundido.

— A 900 °C la cantidad de fundido es aproxima-
damente un 50% del volumen total.

— No hay moscovita en el rango de temperatura
del perfil.

— Hasta los 850 °C se produce fundido median-
te la reaccion:

Bt + Qtz + PI + Al-Sil => Kfs + Grt + Crd + 3)
+ Ox + Melt

A partir de 850 °C, cuando se agota la biotita, la
reaccién de fusion es:

Qtz + Pl + Kfs + Grt + Crd => Melt + Opx 4

Las conclusiones del perfil a 10 kbar (tabla 3 y
figura 3b) son:

— La moscovita se agota entre 750y 775 °C.

— Se consume la biotita en el rango de T estu-
diado.

— Las reacciones de fusién son:

Ms + Qtz + Pl + Bt => Kfs + Al-Sil + Grt + (5)
+ Melt (hasta 775 °C)
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Tabla 3.—Proporciones modales a 10 kbar segtn los calculos de PERPLEX

T (°C) 750 775 800 825 850 875 900

Qtz 33,99 30,35 28,56 26,45 24,33 23,44 22,34
Pl 27,7117 23,20 21,07 18,80 16,58 15,61 14,62
Kfs 10,41 18,65 20,76 22,80 24,78 23,93 22,51
Mu 9,36 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
Ky 0,00 1,99 0,00 0,00 0,00 0,00 0,00
Sil 0,00 0,00 1,87 1,35 0,84 0,67 0,46
Bt 11,81 9,64 6,69 3,33 0,13 0,00 0,00
Grt 1,60 3,38 5,22 7,30 9,31 9,24 9,04
Rt 0,15 0,17 0,20 0,26 0,33 0,33 0,33
Melt 491 12,63 15,63 19,71 23,71 26,77 30,71

Bt + Qtz + PI + Al-Sil => Kfs + Grt + Rt + 6)
+ Melt (hasta 850 °C)

Qtz + P1 + Kfs + Al-Sil + Grt => Melt @)

Comparacion

Comparando el perfil experimental a 6 kbar
(fig. 4 y tabla 4) con el tedrico (fig. 3a y tabla 2)
aparecen una serie de semejanzas y diferencias.

Las semejanzas encontradas son: 1) cuarzo, pla-
gioclasa y feldespato potdsico son las fases mads
abundantes; 2) se consumen cuarzo y plagioclasa y
se genera feldespato potdsico debido a las reaccio-
nes de deshidratacién de las micas; 3) la cantidad de
fundido se incrementa regularmente con la tempera-
tura; 4) la reaccién de fusién de la biotita es la
misma para el modelo tedrico (3) y los resultados
experimentales (1).

Las diferencias son las siguientes: 1) la cantidad
de fundido es mucho mayor en el modelo tedrico
(50% a 900 °C) que en las capsulas (15% a la mis-

100,0
Ox Melt

Ms AL

Moda (% vol)

40,0 4

Qtz

0,0

700 750 800 850 900

Temperatura (°C)

Fig. 4—Proporciones modales (en volumen) de las fases en las
capsulas experimentales. Modificado de Castro et al. (2000).

ma T); 2) aparece moscovita hasta una T < 800 °C en
la cépsula, pero estd totalmente ausente en el modelo
tedrico en el mismo rango de T; 3) en el modelo teéri-
co se agota la biotita a los 850 °C y el aluminosilicato
a los 800 °C, mientras que en las cdpsulas siguen pre-
sentes hasta los 900 °C; 4) el granate se forma sélo
aT <900 °C en las capsulas y a >~ 750 °C en el
modelo termodindmico.

A 10 kbar no se puede hacer una comparacién
detallada por ausencia de datos exactos de la moda de
minerales en las cdpsulas experimentales, pero de los
datos disponibles (Castro et al., 2000) se pueden
observar también semejanzas y diferencias. Las seme-
janzas son la presencia de moscovitaa T <750 °C, la
presencia de cuarzo, plagioclasa, feldespato potasico
y aluminosilicato en todas las T estudiadas con consu-
mo de los dos primeros y neoformacién de los dos
tltimos y presencia de granate como tnica fase peri-
téctica de la fusion de la biotita. La principal diferen-
cia es el consumo total de la biotita en la pseudosec-
cién a T ~ 865 °C mientras que en las cdpsulas expe-
rimentales sigue estando presente a 900 °C.

Tabla 4.—Proporciones modales de los experimentos
a 6 kbar

T (°C) 700 750 800 850 900
Qtz 344 32,5 323 30,2 30,2
P1 21,3 23,8 24,1 23,9 22,0
Kfs 13,8 13,1 20,3 17,6 11,3
Ms 16,3 11,3 0,0 0,0 0,0
Al-Sil 0,0 1,3 32 5,0 3.8
Bt 13,8 16,3 15,2 7,5 6,9
Crd 0,0 0,0 0,0 3,1 6,3
Sp 0,0 0,0 0,0 1,9 2,5
Grt 0,0 0,0 0,0 0,0 1,9
Ox 0,6 0,6 0,6 1.9 0,6
Melt 0,0 1,3 4.4 8.8 14,5

Datos tomados de la figura 6 de Castro et al. (2000).
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Existen dos razones que pueden explicar estas
notables diferencias:

1. Metaestabilidad de la moscovita: el software
PERPLEX determina la asociacién de fases que
minimiza la energia libre del sistema, es decir, s6lo
tiene en cuenta las propiedades termodindmicas del
sistema y no la cinética, al contrario que en los
experimentos donde tanto la termodindmica como
la cinética juegan un papel fundamental en la pre-
sencia o ausencia de las fases. Por otro lado, en
experimentos de fusion se ha demostrado que la
moscovita persiste metaestablemente muy por enci-
ma de su limite térmico superior (Huang & Wyllie,
1973, 1981; Bénard et al., 1985; Scaillet et al.,
1995; Patifio Douce & Harris, 1998). Es muy pro-
bable que los experimentos con el gneis del Ollo de
Sapo presenten también esta metaestabilidad.

La principal consecuencia de la metaestabilidad
de la moscovita es una reduccién en la cantidad de
fundido formado, ya que no se libera el agua estruc-
tural que contiene. Asimismo, el retraso en el agota-
miento de la moscovita implica también un despla-
zamiento hacia T mayores del comienzo de la fusién
de la biotita y, por tanto, de la aparicion de las fases
maficas peritécticas, si bien una vez comenzada esta
segunda etapa las proporciones de fases experimen-
tales se ajustan mejor a las predichas.

2. Modelos termodindmicos imprecisos: el soft-
ware PERPLEX calcula las pseudosecciones a par-
tir de la base de datos termodindmicos que contiene.
Si esta base es incompleta o imprecisa, las pseudo-
secciones calculadas podran ser diferentes a la reali-
dad. En cdalculos hechos para comprobar la utilidad
de PERPLEX de realizar diagramas binarios de
fases (una «pseudoseccién» entre dos composicio-
nes extremas que representarian rocas monominera-
licas) se ha podido comprobar que el software fun-
ciona adecuadamente para sistemas con dos fases
minerales inmiscibles como el sistema forsterita-
cuarzo pero presenta problemas en sistemas bina-
rios con solucién sélida como el albita-anortita.
Aunque esta base de datos termodindmicos se
actualiza y mejora constantemente, puede ser una
fuente de error en el cdlculo de la pseudoseccion.

Discusion

La comparacidn entre un sistema experimental y
una pseudoseccion del gneis del Ollo de Sapo es
aceptable pero muestra notables diferencias, argu-
yéndose dos razones para estas discrepancias: efec-

M. Garcia-Arias, L.G. Corretgé

to de la cinética en los experimentos y deficiencias
en las bases de datos termodindmicas empleadas en
los célculos. De estas dos razones, la mds importan-
te es la cinética. Las bases de datos termodindmicas,
si bien en un principio eran sencillas y muy limita-
das, en los ultimos afios se han visto notablemente
ampliadas y mejoradas (Berman & Aranovich,
1996; Gottschalk, 1997; Holland & Powell, 1998;
White et al., 2001; Ghiorso et al., 2002) y los calcu-
los obtenidos, en opinién de los autores, son muy
realistas. Sin embargo, los investigadores en petro-
logia experimental reconocen que, para demostrar
la existencia de equilibrio en las cdpsulas experi-
mentales se deben realizar experimentos de cristali-
zacién o inversos para contrastar los resultados con
los experimentos de fusién o directos, y Castro
et al. (1999b, 2000) no los han realizado.

Scaillet et al. (1995) ha demostrado, estudiando la
composicion y textura de minerales y fundido en
experimentos sobre un leucogranito, que los experi-
mentos de cristalizaciéon son los mas idéneos para
determinar el equilibrio de fases en sistemas graniti-
cos: la composicion de estas fases se ajusta notable-
mente a la predicha por modelos tedricos y los mine-
rales presentan contornos euhedrales, mientras que
en experimentos de fusién los minerales presentan
bordes de corrosién y composiciones muy semejan-
tes a la de los minerales de partida, presentando (al
igual que el fundido) composiciones distintas de las
de los experimentos de cristalizacién a las mismas
condiciones P-T. Patifio Douce & Harris (1998) tam-
bién informan en sus experimentos con esquistos
moscoviticos y moscovitico-biotiticos de la presen-
cia metaestable de moscovita en condiciones supe-
riores a su limite de estabilidad, de que ésta mantie-
ne la composicién que tenia en la roca de partida y
de que la cantidad de fundido producida es menor
por la persistencia de este mineral, pero matizan la
importancia de la cinética en la estabilidad de la
moscovita aduciendo que la composicion del fundi-
do es casi idéntica en experimentos directos e inver-
sos, que la moscovita se funde por la misma reac-
ciéon (1) que en condiciones de perfecto equilibrio y
que la pendiente de la curva de fusién de la mosco-
vita es fuertemente dependiente de la presion.

En resumen, cabe concluir que los experimentos
de fusién no son los mas adecuados para determinar
relaciones de fases, debido a los importantes efectos
de la cinética, por lo que los resultados obtenidos
deben ser tomados cuidadosamente. Asimismo, se
deduce que es la cinética y no la imprecision de los
modelos termodindmicos de PERPLEX la causante
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de las discrepancias observadas en las relaciones de
fases del gneis del Ollo de Sapo.

Sin embargo, no debe olvidarse que, si bien los
experimentos de fusién producen fundidos y mine-
rales con composiciones y proporciones metaesta-
bles diferentes de las predichas por los experimen-
tos de cristalizacién y los modelos tedricos, la
fusién en la naturaleza de protolitos corticales es un
proceso directo, no inverso, por lo que los fundidos
se forman bajo condiciones metaestables, y s6lo los
elevados tiempos de residencia del fundido con su
restita, imposibles de conseguir en laboratorio, pue-
den llegar a eliminar esos efectos cinéticos.

Conclusiones

En el estudio comparativo de las relaciones de
fases entre experimentos de fusién y modelos tedri-
cos con el gneis del Ollo de Sapo se han observado
notables diferencias cualitativas y cuantitativas
debidas principalmente a los efectos cinéticos pro-
pios de los experimentos de fusioén. Si se quiere
estudiar experimentalmente las relaciones de fases,
es recomendable realizar experimentos de cristali-
zacién o inversos en lugar de experimentos directos.

Los efectos cinéticos incrementan la estabilidad de
las fases afectadas, desplazando hacia condiciones
de mayor T las reacciones de fusién (desaparicién de
la moscovita: > 50 °C; desaparicion del aluminosili-
cato: > 75 °C), pero sin afectar sensiblemente a la
naturaleza de éstas. Por esta razén, las pseudoseccio-
nes pueden ser empleadas como herramientas de pre-
diccién de las reacciones de fusién y de estimacién
de las composiciones de las fases, y por tanto se
aconseja su uso previo a estudios experimentales
como ayuda para determinar las condiciones P-T mads
adecuadas teniendo en cuenta los efectos cinéticos.
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