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RESUMO: A cristalizacdo fracionada é um importante processo petrogenético de diferenciacdo magmaética. Para testar a viabilidade
desse processo em sistemas igneos, bem como para calcular os percentuais de cada fase fracionada sao utilizados alguns programas
publicados na literatura, como por exemplo, XLFRAC, MAGFRAC e PETROGRAPH, nos quais elementos maiores, menores e tracos
sdo empregados para os ajustes. Entretanto, esses programas apresentam a dificuldade de que o préprio usudrio tem que indicar as
evolucbes pretendidas para os célculos e fazer uma de cada vez, além de ndo associarem aos calculos os elementos-traco, os quais
servem para confirmar os resultados adquiridos com os elementos maiores e menores.O objetivo deste trabalho é o de modernizar,
tornar mais eficiente e aprimorar a quantificacdo do processo de cristalizacdo fracionada. O CALFRAC esté escrito na linguagem C+ +
e possui a grande vantagem de calcular, automaticamente e em poucos segundos, todas as possiveis combinacoes de evolucdo das
amostras envolvidas, inclusive com a analise dos elementos-traco, sendo que o usuario ndo perde a interatividade que os programas
acima citados oferecem, pois o usuario tem a liberdade de elaborar e alterar os dados dos arquivos importados pelo programa para
realizagao dos célculos.O programa calcula a fragao total subtraida do magma inicial e as fracoes referentes a cada mineral fracionado
através do calculo do balango de massa aplicado ao método dos minimos quadrados, utilizando para isso as concentracoes dos
elementos maiores e menores. Para indicar as melhores solucdes sobre possiveis evolugdes, os programas publicados na literatura
utilizam a soma dos residuos quadrados, mas ndo fornecem “pesos” aos residuos entre as concentracdes calculadas e observadas dos
oxidos de elementos maiores e menores, cujas concentragdes sao geralmente muito diferentes. Para evitar esse problema o CALFRAC
utiliza a média dos erros relativos (entre as concentracdes observadas e calculadas), de todos os éxidos utilizados no ajuste.No caso
dos elementos-traco é utilizada a equacdo de Rayleigh para as evolucdes selecionadas pelo balanco de massa e também é calculada
a média dos erros relativos para indicar as melhores solucoes para o processo evolutivo.Como entrada o programa solicita quatro
arquivos contendo: 1) concentracdes dos éxidos nas amostras; 2) concentracdes dos éxidos nos minerais fracionados; 3) concentracdes
dos elementos-traco nas amostras; 4) coeficientes de particao dos elementos-traco. O programa ainda solicita o valor maximo admitido
para a média dos erros relativos. Como saida, o programa fornece para cada solucdo, os nomes amostras entre as quais 0 processo
de evolucao é vidvel, a fracdo total de fases subtraidas, os minerais e suas porcentagens fracionadas, o erro relativo para cada éxido,
o erro relativo para cada elemento traco e a média total dos erros relativos. Nesta primeira etapa o programa esta sendo testado com
amostras de rochas vulcanicas da Provincia Magmatica do Parana. Este trabalho recebe o apoio da FAPESP, CNPq e CAPES.
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