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Wykorzystanie mechaniki kwantowej w geofizyce — stale sprezyste forsterytu
w wysokich cisnieniach (wyniki wstepne)

Pawel T. Jochym*, Piotr Krzywiec**

Uzyskano bardzo wysokq zgodnos¢ obliczonych rownowagowych stalych sieci forsterytu z wartosciami znanymi z pomiaréw
laboratoryjnych. Obliczenia zostaly przeprowadzone przy zastosowaniu teorii funkcjonalu gestosci (DFT) w ramach uogolnionego
przyblizenia gradientowego (GGA). Uzyskano rowniez generalnie dobrq zgodnos¢ zmian gestosSci forsterytu wraz ze wzrostem
cisnienia z modelami globu.
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Pawet T. Jochym & Piotr Krzywiec — Application of quantum mechanics in geophysics — forsterite elastic constans under high
pressure (preliminary results). Prz. Geol., 48: 683—688.

Summary. Preliminary results of calculation of selected elastic constants of olivine (forsterite — Mg,SiO,) under high pressure are
presented. Pressures in the 0-80 GPa have been used. Density and bulk modulus as a function of pressure have been calculated as well.
All calculations have been performed using Density Functional Theory (DFT) within Generalized Gradient Approximation Frame-

work (GGA). Application of obtained results for interpretation of deep geophysical studies was disscussed.
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W ostatnich latach nastapit, w tym rowniez w Polsce,
znaczny rozw6j metod sejsmicznych, pozwalajacych na
rozpoznanie glgbszych partii skorupy i ptaszcza Ziemi
(Guterch 1 in., 1994, 1999; Snyder & Hobbs, 1998). W
zwiazku ze znaczeniem wiasciwosci sprezystych mine-
ratow i skat dla propagacji fal sejsmicznych coraz bardziej
istotne staje si¢ zagadnienie ich ilosciowego okreslania w
wysokich ci$nieniach i temperaturach, charakterystycz-
nych dla dolnej skorupy i ptaszcza. Parametry te na ogot
okresla si¢ w sposob posredni na drodze modelowan sej-
smicznych (Guterch i in., 1994), czgsto integrujac wyniki
prac sejsmicznych z rezultatami badan grawimetrycznych
(Grabowska & Perchué, 1985; Kozlovskaya & Yliniemi,
1999). Od wielu lat stosuje sig¢ rowniez techniki inwersji w
analizie fal sejsmicznych w celu stworzenia modelu Ziemi,
zgodnego z powierzchniowymi obserwacjami danych geo-
fizycznych (Birch, 1964; Press, 1970; Dziewonski, Hales
& Lapwood, 1975; Snyder & Hobbs, 1998; Masters & She-
arer, 1995). W przypadku badan sejsmicznych w obszarach
orogenicznych mamy czasem — w wypadku wysokiego
stopnia postorogenicznego wyniesienia izostatycznego i
erozji — do czynienia z sytuacja, w ktérej wyniki laborato-
ryjnych pomiarow petrofizyczno-petrologicznych skat
magmowych i metamorficznych odstaniajacych si¢ na
powierzchni moga by¢ ekstrapolowane na duze gigbokosci
i mniej lub bardziej bezposrednio wykorzystywane do
interpretacji danych sejsmicznych (Burlini, 1994; Zappo-
ne, 1994). W przypadku glebokich danych sejsmicznych z
srodkowej 1 potnocnej Polski bezposrednie informacje o
wiasnosciach spregzystych skal budujacych glgbsze partie
skorupy 1 plaszcza nie sa oczywiscie dostgpne ze wzgledu
na miazsza pokrywe osadowa basenu permsko-mezozoicz-
nego. Taka sytuacja powoduje, iz nalezy poszukiwaé
innych metod bezposredniego okre$lania parametrow i
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wlhasciwosci  sprezystych decydujacych o  sposobie
propagacji fal sejsmicznych.

Wiasciwosei fizyczne mineralow i skat poddanych
dziataniu wysokich cisnien i temperatur sa ciaglym obiek-
tem zainteresowania nauk o Ziemi. Dzieje si¢ tak ze wzgle-
du na bezposredni wptyw réznych parametréw fizycznych
skat budujacych poszczegodlne warstwy Ziemi na mierzone
z powierzchni dane geofizyczne dostarczajace informacje
o glebokiej budowie naszego globu i zachodzacych w jego
wngetrzu procesach geodynamicznych (Teisseyre, 1983;
Mereu i in., 1989; Banda & Cloetingh, 1992). I tak np.
regionalne i lokalne zmiany gesto$ci wptywaja na rejestro-
wane z powierzchni ziemi zmiany sity cigzkosci i rozktady
anomalii grawimetrycznych (Kroélikowski & Petecki,
1997; Grabowska i in., 1998), zmiany podatno$ci magne-
tycznej okreslaja rozklady pola magnetycznego (Grabow-
ska & Koblanski, 1992), zmiany przewodnictwa cieplnego
wplywaja na rozktad pola termicznego Ziemi (Cermak i
in., 1989; Majorowicz, 1984), czy wreszcie zmienno$¢é
wlasciwosci sprezystych skat wptywa na sposob propaga-
cji fal sejsmicznych (Bath, 1979; Hanyga, 1984).
Wiasciwosci sprezyste mineratow i skal maja rowniez pod-
stawowe znaczenie dla przebiegu réznego rodzaju proce-
sow geodynamicznych, takich jak np. uginanie ptyt
litosferycznych w strefach subdukcji (por. Krzywiec &
Jochym, 1997). W zakresie gtebokosci dostepnych bezpo-
sredniej penetracji wiertniczej (kilka kilometrow) parame-
try te na ogoét sa wyznaczane poprzez laboratoryjne
badania probek rdzeni wiertniczych oraz ich korelacjg z
wynikami pomiaréw geofizyki wiertniczej (Plewa & Ple-
wa, 1992). Inaczej sytuacja przedstawia si¢ w przypadku
glebokich badan geofizycznych, ktorych przedmiotem sa
glebsze partie skorupy, ptaszez i jadro Ziemi. Ze wzgledu
na oczywisty brak mozliwosci bezposrednich badan para-
metrow fizycznych skat wystepujacych obecnie na tak
duzych glebokosciach stosuje si¢ metody posrednie.
Znaczna ich czg$¢ bazuje na pomiarach laboratoryjnych
probek skat magmowych i metamorficznych dostgpnych
obecnie w odstonigciach, badz tez wystgpujacych na
mniejszych glgbokosciach, w zasiggu penetracji wiertni-
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czej (por. Birch, 1960, 1961; Carmichael, 1982; Pininska,
1997). W trakcie pomiaréw laboratoryjnych symuluje sig
wysokie ci$nienia i temperatury, tak by warunki pomiarow
przynajmniej czgsciowo odpowiadaty warunkom in situ,

w ktorych znajduja sig¢ skaly decydujace o mierzonych z
powierzchni rozktadach pél geofizycznych (Dmowska &
Hanyga, 1983). Techniki eksperymentalne pozwalaja na
badanie roznych wiasciwosci, takich jak state sprezyste,
podatno$ci magnetyczne, struktura krystaliczna, oraz sa
podstawa do weryfikacji przewidywan teorii. Jednakze
techniki te maja liczne ograniczenia: sa kosztowne, a koszt
gwaltownie ros$nie przy przejsciu do skrajnie duzych cis-
nien. Bardzo trudno jest réwniez wykonywaé pomiary w
wysokich cisnieniach i temperaturach, co spowodowane
jest takimi uwarunkowaniami jak: ograniczony czas
pomiarowy, rozmiary aparatury cisnieniowej czy tez nie-
wielki rozmiar probek (Dmowska & Hanyga, 1983; Leli-
wa-Kopystynski, 1984a; Ho-kwang & Hemley, 1998).

Nowe metody badawcze
Znaczny rozw0j metod obliczeniowych fizyki ciata

stalego zaowocowal w ostatnich latach opracowaniem
wielu procedur numerycznych, pozwalajacych na oblicza-

~

g
B

o
O]
®

Mg

P
@)=
B

Rye. 1. Schemat struktury krystalicznej forsterytu. Rozmiar okrg-
gow zwiazanych z poszczegdlnymi atomami jest schematyczny i
nie odpowiada wielko$ci promieni jonowych

Fig. 1. Schematic forsterite crystalographic structure. Size of

circles related to particular atoms is schematic and is not related
to atomic radius
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Ryc. 2. Gestos¢ forsterytu w funkcji ciénienia. Zotym pro-
stokatem zaznaczono obszar ci$nieniowy wystgpowania oliwinu
Fig. 2. Forsterite density as a function of pressure. Yellow rectan-
gle — pressure area of olivine existance
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nie wlasciwosci fizycznych mineratéw w oparciu o mecha-
nike¢ kwantowa (Stixrude i in., 1998; Jochym i in., 1998).
W drugiej potowie lat dziewigédziesiatych metody te
zostaly rozwinigte w stopniu pozwalajacym na badania nad
mineratami. W tym tez czasie staly si¢ dostgpne niezbedne
w tych obliczeniach §rodki techniczne w postaci kompute-
réow o pamigciach liczonych w gigabajtach i duzej szybko-
Sci obliczeniowej. Wigkszos¢ dotychczasowych prac w
omawianej dziedzinie koncentrowata si¢ na wzglednie pro-
stych substancjach, krystalizujacych w strukturach o wyso-
kiej symetrii. Dopiero w ostatnich latach pojawiaja sig¢ w
literaturze przedmiotu prace zajmujace si¢ bardziej skom-
plikowanymi substancjami w rodzaju chalkopirytow czy
tez MgSiO;.

Metody teoretyczne maja duze ograniczenia w zakresie
stosowalno$ci do skomplikowanych przypadkow takich
jak  wielosktadnikowe mieszaniny polikrystaliczne.
Pozwalaja one jednak na przeprowadzenie badan nad czy-
stymi substancjami w warunkach nieosiagalnych dla tech-
nik eksperymentalnych: na przyktad pod dziataniem
cisnienia nawet rzgdu 400 GPa. Co wazniejsze, koszt uzy-
skania rezultatow (koszt czasu obliczeniowego) jest
zazwyczaj niezalezny od np. zastosowanego ci$nienia czy
temperatury, jako ze sa one jedynie parametrami rachunku.
W przypadku badan laboratoryjnych wzrost ci$nienia i
temperatury pociaga za soba znaczny wzrost kosztow
badan.

Metody obliczania wtasciwosci fizycznych mineratow
bazujace na mechanice kwantowej opieraja si¢ na bardzo
niewielkiej liczbie danych doswiadczalnych. Jedynymi
danymi eksperymentalnymi wykorzystywanymi w obli-
czeniach sa stale fundamentalne (c, 4, e, m,, m,, m; —
odpowiednio predkos¢ $§wiatla, stata Plancka, oraz tadunki
i masy czastek elementarnych), oraz poczatkowa struktura

krysztalu (grupa symetrii oraz pozycje atomow). W trakcie
takich obliczen nie sa stosowane zadne metody dopasowy-
wania parametréw do wynikow doswiadczalnych, jako ze
procedury te nie maja zadnych swobodnych parametréw.
Fakt ten pozwala na dokonywanie przewidywan w przy-
padku braku jakichkolwiek danych eksperymentalnych, a
takze uwalnia te przewidywania od wplywu ewentualnych
dowolnosci interpretacyjnych. Z tego typu dowolno$ciami
mamy do czynienia w przypadku modeli opartych na dopa-

sowywaniu parametréw modelu do wynikéw do§wiad-
czen.
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Ryec. 3. Modut $cisliwosci objetosciowej K i wybrane stale spre-
7zyste forsterytu w funkcji ci$nienia. Z6ttym prostokatem zazna-
czono obszar ci$nieniowy wystgpowania oliwinu
Fig. 3. Forsterite bulk modulus and selected elastic constants as a

function of pressure. Yellow rectangle — pressure area of olivine
existance
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Potencjalny ogromny zakres stosowalnosci technik
obliczeniowych mechaniki kwantowej do probleméw geo-
fizycznych spowodowal, iz podjeto probe okreslenia
mozliwego wykorzystania tych technik obliczeniowych w
celu teoretycznego wyznaczania statych sprezystych mine-
ratow skatotworczych.

Problematyka badawcza

Wstepne obliczenia kwantowo-mechaniczne wykona-
no dla jednego z podstawowych mineralow skatotwor-
czych jakim jest oliwin czyli ortokrzemian magnezu i
zelaza o ogdlnym wzorze (MgFe),Si0,. Oliwiny wraz z
piroksenami i amfibolami stanowia ok. 16,5% glownych
mineratéw w skorupie ziemskiej (Best, 1995; Majerowicz
& Wierzchotowski, 1990). W nizszych partiach globu, w
obrgbie ptaszcza, udziat oliwinu staje si¢ jeszcze wigkszy,
gdyz najprawdopodobniej stanowi on nawet 60% skat gor-
nego plaszcza zbudowanego z perydotytéow i eklogitow
(Agee, 1998; Czechowski, 1994; McDonough & Rudnick,
1998; Polanski, 1988; Ringwood, 1975). Wraz ze wzro-
stem glebokosci czyli ze wzrostem temperatury i ci$nienia
oliwin ulega przemianom fazowym — najpierw w faze 3, a
pozniej w spinel (Agee, 1998; Akaogi i in., 1989; Katsura
& Tto, 1989; Leliwa-Kopystynski & Bakun-Czubarow,
1983; Polanski, 1988). Ze wzgledu na tak duze znaczenie
oliwinu w budowie Ziemi badaniom jego wlasciwosci
fizycznych pos$wiecono wiele prac eksperymentalnych
(Ahrensiin., 1971; Graham & Barsch, 1969; Kumazawa &
Anderson, 1969; Olinger & Duba, 1971; Olinger & Halleck
1974; Schock, Olinger & Duba, 1972; Verma, 1960).

Jak wyzej wspomniano, oliwiny naleza do szeregu izo-
morficznego migdzy forsterytem czyli czystym krzemia-
nem magnezu Mg,SiO, a fajalitem czyli czystym
krzemianem zelaza Fe,SiO,. Opisane ponizej obliczenia
wykonano dla forsterytu.

Wiasciwosci fizyczne forsterytu obliczono dla cisnien
w zakresie od 0 do 80 GPa. Zakres ten pokrywa znaczna
czeg$¢ cisnien wystepujacych we wnetrzu Ziemi (Leli-
wa-Kopystynski, 1984b). Zgodnie z akceptowanymi
modelami fizycznymi naszego globu ci$nienia w jego
obrgbie zmieniaja si¢ od zera na powierzchni do ponad 350
GPa w jego centrum (Anderson, 1989; Birch, 1964; Dzie-
wonski i in., 1975). Cisnienia rzedu 80 GPa odpowiadaja
glebokosci ok. 2000 km. Oznacza to, iz wykonane oblicze-
nia odpowiadaja zakresowi ci$§nien wystgpujacych w obre-
bie catej skorupy az po dolny ptaszcz. Nalezy w tym
miejscu podkresli¢, iz oliwin po przejsciu opisanych powy-
zej przemian fazowych w cisnieniach ok. 23-25 GPa i tem-
peraturach 1000-1500°C ulega rozpadowi na perovskit
(MgSi0;) i peryklaz (MgO) (Liu, 1976). Obliczenia wyko-
nane dla szerszego przedziatu cisnien miaty na celu wyka-
zanie mozliwosci zastosowanych metod obliczeniowych
do pokrycia pelnego zakresu geologicznie interesujacych
ci$nien wystgpujacych w obrgbie skorupy i znacznej czgsci
plaszcza.

Obliczenia zostaty przeprowadzone dla monokrysztatu
forsterytu o strukturze ortorombowej (ryc. 1) majacej
symetri¢ grupy Pbnm. Komorka elementarna forsterytu
zawiera 28 atomow.

Metodyka obliczen

Celem prowadzonych obliczen bylo wyznaczenie czte-
rech sposréd dziewigciu statych sprezystych forsterytu.

State te na gruncie teorii krystalograficznej tacza modut
Scisliwosci objgtosciowej (ang. bulk modulus) K oraz
modul sztywnosci (shear modulus) | poprzez nastgpujacy
uktad réwnan (Voigt, 1910):

9K = (011 + ¢yt C33) T 2(Cip + o3+ C3y)
15p=(cyy + ¢+ C33) = (12 Co3 +C31) T 3(Cus + Cs5 1 C6)

gdzie c;; — state sprezyste danego mineratu

Dla homogenicznych izotropowych ciat sprezystych
predkosci sejsmicznych fal podluznych (V,) 1 poprzecz-
nych (V), gestos§¢ D oraz moduty Scisliwosci objgtoscio-
wej K i1 sztywnosci | sa powiazane poprzez nastgpujace
rownania (Christensen, 1982):

K=0(V,”—4/3V))

n=oV,
o =[r-2]/[2( - D], r=V,/V,
E=2p(l+0)

gdzie: 0 — wspotczynnik Poissona

E — modul Younga

Jak z powyzszego wida¢, znajac 9 statych sprezystych
charakteryzujacych dany mineral mozemy obliczy¢é modut
Scisliwosci objgtosciowej K oraz modut sztywnosci m, a z
kolei na ich podstawie — wartosci predkosci fal
podtuznych i poprzecznych. Modut $cisliwosci objgtoscio-
wej mozna tez wyznaczy¢ positkujac si¢ jego zwiazkiem z
réwnaniem stanu krysztatu (funkcja P(V)) w postaci: K =
-V dP/dV. Zalezno$¢ ta zostata wykorzystana w niniej-
szych obliczeniach.

Obliczenia zostaly przeprowadzone przy zastosowaniu
teorii funkcjonatu gestosci (Density Functional Theory —
DFT) w ramach uogdlnionego przyblizenia gradientowego
(Generalized Gradient Approximation — GGA). Procedu-
ra ta pozwala na wyznaczenie sit dziatajacych na atomy w
dowolnej konfiguracji umieszczone w periodycznych
warunkach brzegowych, czyli dla nieskonczonego krysz-
talu o zadanej budowie. W duzym uproszczeniu procedura
ta polega na znalezieniu stanu podstawowego gazu elektro-
nowego w krysztale, w ktérym prawdziwe jony zostaja
zastapione przez zespoty jon-elektrony rdzenia a pozostate
elektrony powlok zewngtrznych sa traktowane jako indy-
widualne czastki kwantowe. Wyznaczenie funkcji falo-
wych elektronow w tak zdefiniowanym uktadzie pozwala
na wyznaczenie sil dzialajacych na jony w krysztale, a
takze na okreslenie calkowitej energii uktadu. Bardziej
szczegotowy opis stosowanych technik znalez¢é mozna w
doskonatej pracy przegladowej (Payene i in., 1992).

Obliczenia wykonano przy uzyciu programu CASTEP,
dokonujac numerycznego rozwiazania rownania Kohna-S-
hama (Liniin., 1993; Goniakowskiiin., 1996; Payeneiin.,
1992) pozwalajacego na wyznaczenie struktury elektrono-
wej stanu podstawowego krysztatu. Podejscie to jest obec-
nic jedyna metoda pozwalajaca na przeprowadzenie
obliczen dla krysztatow zawierajacych kilkadziesiat ato-
moéw w komorce elementarnej. Procedura ta wymaga serii
przyblizen. I tak obliczenia zostaty wykonane przy zasto-
sowaniu ultramigkkich pseudopotencjatow w celu opisania
oddzialywania elektroné6w walencyjnych z jonami. Ener-
gia wymiany zostala wyliczona przy uzyciu uogélnionego
przyblizenia gradientowego (GGA). Sumowania po strefie
Brillouina zostaty przeprowadzone przy uzyciu siatki o
rozmiarze 0,1 A" wygenerowanej przy pomocy schematu
Monkhorsta-Packa (Monkhorst & Pack, 1976). Na podsta-
wie tak wyznaczonych funkcji falowych wyliczono sily
dzialajace na atomy i komodrke elementarna, a takze okre-
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$lono energi¢ catkowita danej konfiguracji. Znajomos¢
tych wielko$ci pozwala dokona¢ minimalizacji energii
uktadu, a zatem odnalez¢ rownowagowa geometrig krysz-
tatu przy zadanych warunkach. W ten sposob mozemy
wyznaczy¢ wielkosSci takie jak: stale sprezyste lub réwna-
nie stanu dla r6znych wartosci zewngtrznego ci$nienia w
warunkach statycznych czyli dla temperatury T = 0 K.
Uzyskiwane w ten sposob wyniki sa zatem niskotempera-
turowa granica rozpatrywanych wielkosci. W potaczeniu z
mozliwymi do wyznaczenia eksperymentalnie zalezno-
$ciami badanych wielkos$ci od temperatury, znajomos¢ gra-
nicy wysokoci$nieniowej prowadzi do mozliwosci
dokonania ekstrapolacji uzyskanych wynikéw na obszar
wysokich ci$nien i1 temperatury. Niemozno$¢ prostego
uwzglednienia niezerowych temperatur jest gtéwna wada
omawianego podej$cia. Aby bylo mozliwe uwzglednienie
niezerowych temperatur, konieczne bgdzie zbudowanie
modelu uwzgledniajacego czynnik temperatury bazujacego
na obecnych wynikach w celu ustalenia warto$ci swobod-
nych parametréw w T = 0 K. Mozliwo$¢ jednoczesnego
uwzglednienia w czasie obliczen wysokich ci$nien i tem-
peratur powinno pozwoli¢ na teoretyczny opis takich zja-
wisk jak np. przejscia fazowe, bardzo istotnych dla
problemow glebokiej budowy Ziemi (por. Agee, 1998).
Rowniez zmiany wihasciwosei sprezystych mineralow 1 w
efekcie — predkosci fal sejsmicznych, zaleza tak od wzrostu
ci$nienia jak i od wzrostu temperatury (Anderson & Isaak,
1995), i z tego wzgledu przyszie prace zmierzajace do opra-
cowania pelnej metodyki obliczen kwantowych w wysokich
cis$nieniach i temperaturach maja ogromne znaczenie.

Wyniki

Opisana powyzej procedura pozwolita na wyznaczenie
rownowagowych statych sieci forsterytu przy cisnieniu P =
0GPa:a=4,7708A,b=10,3497A ic=6,0505 A. Wartosci
tych stalych wyznaczonych laboratoryjniec metodami
dyfrakcji rentgenowskiej wynosza odpowiednio a = 4,756
+£0,0054,b=10,195+0,005A ic=5,981+0,010A (Yoder
& Sahama, 1957). Jak widac¢, state sieci obliczone metoda-
mi mechaniki kwantowej sa bardzo zblizone do wynikow
pomiaréw laboratoryjnych, a réznica nie przekracza 1,5%.
Rozbiezno$¢ ta jest efektem pominigcia w procedurze
rachunkowej oddziatywania Van der Waalsa. Uwzglednie-
nie tego oddziatywania nie jest jak dotad mozliwe w
ramach stosowanej metody. Oddziatywanie Van der Waal-
sa jest zwigzane z wystgpowaniem fluktuacji ggstosci elek-
tronowej, natomiast wykonane obliczenia dotycza
konfiguracji statycznej uktadu i nie uwzgledniaja mozli-
wosci pojawienia si¢ fluktuacji. Mozna jednak stwierdzic,
ze tak duza zgodno$¢ wynikdéw obliczen mechaniczno —
kwantowych z wynikami eksperymentalnymi stanowi bez-
posredni dowod na mozliwo$¢ stosowania tego typu tech-
nik obliczeniowych do okreslania parametrow fizycznych
mineratow. Powtarzajac opisane obliczenia dla réznych
ci$nien uzyskaliSmy przebieg zmian ggsto§¢ w funkcji cis-
nienia (ryc. 2), oraz zmian modutu $cisliwosci objgtoscio-
wej w funkcji cisnienia (ryc. 3). Jak widaé, na obu
wykresach zaznaczono na osi poziomej zakres ci$nien od
wartos$ci ponizej zera do cisnienia 80GPa. Wynika to z fak-
tu, iz uzyta metoda nie jest ograniczona eksperymentalna
mozliwoscia zrealizowania ujemnych cisnien hydrosta-
tycznych. Stad na wykresie mamy réwniez ci$nienia ujem-
ne. Zastosowanie takich niefizycznych cisnien stuzy
poprawieniu jako$ci dopasowan wielomianowych w okoli-
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cy zera, a takze moze stuzy¢ wyznaczeniu wytrzymatosci
monokrysztalu na rozrywanie, o ile zamienimy cis$nienie
hydrostatyczne na np. jednoosiowe rozciaganie.
Powyzszy sposob postgpowania mozna rozszerzy¢ w
celu wyznaczenia stalych sprezystych krysztatu jako funk-
cji ci$nienia. Wymaga to wyliczenia naprezen wywotywa-
nych w krysztale przez jego deformacjg. Aby moc
wyznaczy¢ wszystkie 9 statych sprezystych, jakimi cha-
rakteryzuje sig¢ krysztal o symetrii ortorombowej, musimy
wyznaczy¢ odpowiedz krysztatu na deformacjg Scinajaca i
skracajaca we wszystkich trzech osiach kartezjanskiego
uktadu wspotrzednych. Zastosowana procedura oblicze-
niowa pozwala wyznaczy¢, dla dowolnej zadanej geome-
trii krysztalu, pelny tensor naprgzen. Znajac deformacje
jaka doprowadzila do wystapienia takich sil mozemy
utozy¢ uktad réwnan liniowych przedstawiajacych kom-
pletne prawo Hook’a dla krysztatu o znanej symetrii:

Si=Chjy

gdzie s; oraz u; sa odpowiednio wektorami napigé i
odksztatcenia.

W ogblnym przypadku uktad ten jest nadokres$lony, a
zatem nie ma rozwiazan doktadnych. Standardowym
zabiegiem stosowanym w takich sytuacjach jest poszuki-
wanie rozwiazan spetniajacych uktad rownan w sensie
metody najmniejszych kwadratdéw. Metoda numeryczna
pozwalajaca tatwo znalez¢ takie rozwiazania jest metoda
dekompozycji wartosci osobliwych (SVD) (Press i in.,
1988). Zastosowanie tej metody pozwolito na wyznaczenie
czterech statych sprezystych (ciy, €y, Cs3, Caq) forsterytu w
funkcji ci$nienia. Zalezno$¢ ta przedstawia ryc. 3.

Analizujac uzyskane wyniki mozemy zaobserwowac
monotoniczny wzrost warto$ci modutu $cisliwosci objgto-
sciowej K od 120 GPa dla zerowego ci$nienia do 400 GPa
dla ci$nienia 80 GPa. Rdwnoczesnie mozna zaobserwowaé
rownie szybki wzrost wyznaczonych stalych sprezystych.
Wyznaczenie wszystkich dziewigciu statych sprezystych
wymaga uwzglednienia w obliczeniach dodatkowych
rodzajéow deformacji krysztalu. Wyznaczenie wszystkich
dziewigciu statych sprezystych w zakresie cisnien 0-150
GPa jest obecnie przedmiotem dalszych prac. Dopiero po
ich wyznaczeniu mozliwe bgdzie obliczenie zmian predko-
$ci poprzecznych i podtuznych fal sejsmicznych charakte-
rystycznych dla forsterytu.

Obliczona gestos$¢ forsterytu rosnie wraz ze wzrostem
ci$nienia od ok. 3000kg/m’ do prawie 4400 kg/ m® (dla cis-
nienia 80 GPa). Ten zakres zmiennoS$ci jest generalnie
zgodny z akceptowanymi obecnie modelami budowy wne-
trza Ziemi (Anderson, 1989; Birch, 1964; Dziewonski i in.,
1975; Leliwa-Kopystynski, 1984b; Press, 1970). Zgodnos¢
ta pozwala na postawienie tezy, iz obliczenia wykonane za
pomoca mechaniki kwantowej — po opracowaniu petne;j
metodyki zastosowania tych obliczen do zagadnien geofi-
zycznych — beda mogly w przyszlosci dostarczy¢ wyni-
kéw przydatnych w interpretacji budowy Ziemi w oparciu
o dane geofizyczne.

Podsumowanie

Jak pokazaty wstepne obliczenia wybranych statych
sprezystych forsterytu w wysokich ci$nieniach, metody
mechaniki kwantowej mogga by¢ stosowane w zagadnie-
niach bardzo istotnych dla gigbokich badan geofizycznych.
Pozwalaja one w stosunkowo prosty sposob okresli¢
wybrane parametry charakteryzujace dany minerat i deter-
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minujace mierzone na powierzchni Ziemi pola geofizycz-
ne. Po obliczeniu wszystkich stalych sprezystych istotnych
mineratéw (i zwiazanych z nimi predkosci fal sejsmicz-
nych) w funkcji ci$nienia w celu pehniejszego okreslenia
przydatnos$ci tych metod obliczeniowych w geofizyce
konieczne bgdzie szczegdtowe porownanie wartosci obli-
czonych z dostgpnymi wynikami pomiaréw laboratoryj-
nych oraz z modelami wngtrza Ziemi. Wowczas
precyzyjniej okresli¢ bedzie mozna przydatno$¢ mechaniki
kwantowej 1 obliczen ab initio dla rozwiazywania proble-
moéw geofizycznych. Wysoka zgodno$¢ statych sieci kry-
stalicznych obliczonych metodami ab initio z wynikami
badan laboratoryjnych, oraz zgodnos¢ obliczonych zmian
gestosci z modelami globu sugeruje, iz zastosowanie
mechaniki kwantowej do problemow glebokiej geofizyki
moze by¢ bardzo szerokie.

Przyszte kierunki badan przy zastosowaniu obliczen
mechaniczno-kwantowych to:

1 pracowanie metodyki obliczania wszystkich statych
sprezystych 1 obliczania przy ich pomocy predkosci
podtuznych i poprzecznych fal sejsmicznych;

0 mozliwo$¢ bezposredniego uwzgledniania niezero-
wych temperatur w obliczeniach;

(1 rozszerzenie zakresu rozwazanych mineralow i uzu-
petnienie go o krysztaty domieszkowane;

1 okreslenie predkosci podtuznych i poprzecznych fal
sejsmicznych dla podstawowych mineralow skalotwor-
czych w wysokich temperaturach i ci§nieniach;

1 opracowanie metodyki obliczen kwantowo-mecha-
nicznych dla wyznaczania innych wtasnosci fizycznych
mineratéw takich jak np. podatno$¢ magnetyczna czy prze-
wodnos¢ cieplna.

W efekcie opracowania pelnej metodyki zastosowania
obliczen kwantowo-mechanicznych do problemoéw geofi-
zycznych mozna si¢ spodziewac istotnego postgpu w jako-
sciowej 1 iloSciowej zintegrowanej interpretacji ré6znego
typu danych geofizycznych dostarczajacych bezcennych
informacji o gigbokich partiach naszego globu, niedostgp-
nych bezposrednim badaniom.

Obliczenia zostaly zrealizowane w ramach grantu oblicze-
niowego KBN/SGI_ORIGIN 2000/1FJ/128/1998 przy uzyciu
komputerow ACK Cyfronet, Krakow. Czg$¢ opisanej pracy byta
finansowana w ramach grantu KBN 2 PO3B 004 14. M. Jarosin-
skiemu, M. Narkiewiczowi, J. Nawrockiemu i S. Wybrancowi
(wszyscy Panstwowy Instytut Geologiczny, Warszawa) oraz N.
Bakun-Czubarow (Instytut Nauk Geologicznych PAN, Warsza-
wa) dzigkujemy za cenne uwagi do pierwszej wersji tego tekstu.
E. Perchuciowi (Instytut Geofizyki PAN, Warszawa) i anonimo-
wemu recenzentowi dzigkujemy za wnikliwe recenzje.
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