Ивлев Борис Андреевич

Уравнения для расчета содержаний главных компонентов в авгите, равновесном с расплавом.
Магистр 2 года
Московский государственный университет имени М.В.Ломоносова, Геологический факультет, Кафедра геохимии, Москва, Россия
Научный руководитель – Коптев-Дворников Евгений Владимирович

Из базы данных ИНФОРЕКС, созданной А.А. Арискиным с сотрудниками [1], [2],  были извлечены результаты 469 «сухих» закалочных экспериментов, характеризующих равновесия авгита с расплавом. В выборку включались эксперименты в которых летучесть O2 была определена, либо авторы приводили в числах, либо в экспериментах использовался буфер. Для каждого эксперимента определены состав расплава и равновесного с ним авгита. Важный критерий – это длительность экспериментов, она должна быть более 24 часов, чтобы увеличить вероятность достижения равновесия. 
Зависимость состава авгита от состава расплава, температуры, летучести кислорода и давления имеет вид (пример для энстативого минала):
ХEnрасч=exp(A/T+βP/T+B+DlgfO2+ΣJiXi+lna٭SiO2 +lna٭MgO), где Р – давление в кбар, Т – абсолютная температура, fO2 – летучесть кислорода в барах, Xi – мольная доля i-ого компонента расплава, n – количество учитываемых компонентов. А, β, C, D, E, F, Ji – коэффициенты при соответствующих переменных, В – константа. а*  – активности компонентов расплава, рассчитанные согласно двухрешёточной модели расплава. Коэффициенты и константа в уравнениях содержаний миналов найдены методом Ньютона с использованием надстройки «поиск решения» в программе Excel.
Одним из статистически обоснованных критериев качества использованного уравнения является размер доверительного интервала линейной регрессии на заданном уровне значимости между экспериментальными и расчётными величинами. Преимуществом доверительных интервалов для оценки качества уравнения, по сравнению, например, со стандартными отклонениями, является их наглядность и то обстоятельство, что с ростом размера выборки доверительный интервал сужается. В качестве оценки погрешности мы приняли величину доверительного интервала на 95% уровне надежности.
Наиболее важным результатом нашей работы является то, что погрешности (величины доверительных интервалов) предсказания содержаний энстатитового, ферросилитового и волластонитового миналов не превышают ± 1.5 мол. %. 
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