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Prinzipielle Struktur

PTEXL ist ein Programm zur Druck- und Temperaturberechnung für Peridotite. Es löst unser FORTRAN-Programm "PT" ab und liegt in Form von EXCEL 5.0 Tabellen vor.

Es hat sich bei der Formatierung der Tabellen als am vorteilhaftesten erwiesen, Formeln und Daten zu trennen, da sonst die Dateien unhandlich groß werden. Das heißt, der komplette Satz von Formeln ist einzig und allein in einer EXCEL-Mustervorlage, genannt PTEXL.XLT, zusammen mit einem Musterdatensatz (einer Peridotit-Analyse) gespeichert. Zur Anwendung auf Analysendaten von Peridotiten wird einfach diese Mustervorlage geöffnet, die Analysen-Datensätze hineinkopiert und die Formeln auf die Rohdatensätze angewandt, indem sie so oft wie nötig vervielfältigt werden. Um Speicherplatz zu sparen werden dann die Formeln durch ihre Ergebnisse ersetzt. Die so erhaltenen Ergebnisdaten werden zusammen mit den Rohdaten in einer EXCEL-Arbeitsmappe gespeichert.

Bei den von mir ausgelieferten PTEXL-Daten-Arbeitsmappen wurde diese Prozedur schon durchgeführt. Die Daten-Arbeitsmappen bestehen also aus zwei Arbeitsblättern (Tabellen), einem mit Rohdaten (Oxide %) und einem mit den Ergebnisdaten (PT results).

Diese Aufteilung mag auf den ersten Blick umständlich erscheinen, hat aber mehrere entscheidende Vorteile, welche PTEXL erst einigermaßen für den Alltagsgebrauch tauglich machen:

-	Formeländerungen oder -hinzufügungen müssen nur in einem File gemacht werden, der Mustervorlage PTEXL.XLT. Es besteht somit nicht die Gefahr, daß bei fortschreitender Benutzung zig Tabellen mit unterschiedlichem, undokumentiertem Formelbestand entstehen.

-	Das Aufrufen der Tabellen wird um ein Vielfaches beschleunigt.

-	Die Tabellen haben nur einen Bruchteil des Speicherbedarfs.

Demgegenüber steht als einziger Nachteil, daß man bei Formeländerungen oder Korrekturen im Rohdatenfile die Ergebnistabelle(n) neu berechnen muß, was je nach Anzahl der Datensätze und Rechnergeschwindigkeit bis zu einigen Minuten je Tabelle dauern kann. Da solche Änderungen jedoch nicht allzu häufig vorkommen dürften (in der Regel wohl hauptsächlich dann, wenn man eine neue, verläßliche Thermobarometerformel gefunden hat), hält sich der Aufwand in Grenzen. In der Testphase für neue Thermobaromter wird man sowieso nicht gleich PTEXL.XLT ändern, sondern einfach die zu testenden Formeln zunächst in Arbeitskopien der Daten-Arbeitsmappen eingeben und dort ausprobieren.

Wenn jedoch wirklich einmal eine Änderung von PTEXL.XLT nötig ist, sollte man diese in CHANGES.DOC bzw. CHANGES.WRI dokumentieren und das Revisionsdatum in PTEXL.XLT aktualisieren (s. Kap. 2.5).

Eine Dokumentation der einzelnen Zellinhalte und der zu Grunde liegenden Formeln finden Sie im Anhang. Einige Zellen der Tabelle sind mit Kommentaren versehen (kenntlich durch einen roten Punkt rechts oben in der Zelle). Lesen kann man die Kommentare nach Anwählen der Zelle und der Menüpunkte Einfügen / Notiz (shortcut: Tastenkombination shift-F2). Zelleinträge wie #DIV/0! oder #ZAHL! statt Zahlen treten übrigens häufig auf. Sie entstehen in der Regel dann, wenn ein Ausgangswert für eine Formel oder ihr Ergebnis undefiniert sind.

Die Tabellenbereiche Oxide% und afu’s (= atomic formula units oder Molenbrüche) sind gegliedert, das heißt, man kann die Einzeldaten dieser Bereiche ein- oder ausblenden (Beschreibung s.u.). Der Übersichtlichkeit halber empfiehlt sich das Ausblenden, sofern man nicht mit einzelnen Zahlen aus diesen Bereichen arbeiten will.

Die Mustervorlage PTEXL.XLT benötigt die Datei MW.XLS im EXCEL-Arbeitsverzeichnis. MW.XLS enthält die Molekulargewichte, Zahl der O- und Metall-Atome der relevanten Oxide. Wundern Sie sich nicht, daß die Oxidnamen in MW.XLS ohne Subscripte formatiert sind; andernfalls würde ein übler "bug" in EXCEL 5.0 zuschlagen, der offenbar Fernbezüge auf solchermaßen formatierte Tabellen verhindert.[footnoteRef:1] Die Verknüpfung zu MW.XLS kann bei jedem Öffnen von PTEXL.XLT aktualisiert werden (Frage beim Öffnen: "Bezüge auf nicht geöffnete Dateien aktualisieren?"). Diese Frage muß nur dann mit Ja beantwortet werden, wenn in MW.XLS Änderungen vorgenommen wurden (was eigentlich kaum je der Fall sein sollte). [1: Dieser "bug" verhindert natürlich auch, daß die normalen PTEXL-Tabellen für Fernbezüge verwendet werden können. Muß man mit Bezügen auf andere PTEXL-Tabellen arbeiten, geht dies nur, wenn die entsprechenden Tabellen gleichzeitig geöffnet sind.] 


Bevor es zur Sache geht, hier noch ein Hinweis über Schreibkonventionen in dieser Anleitung: Anzuwählende Programme, Menüpunkte oder Optionen sind prinzipiell kursiv geschrieben, Meldungen und Namen (z.B. von Auswahlfeldern oder Arbeitsblättern) in doppelten Anführungszeichen. Es bleibt der Phantasie des Benutzers überlassen, die entsprechenden Punkte auf seinem Bildschirm zu finden. Im Übrigen setze ich voraus, daß bei der Maus die linke Taste als "OK", die rechte Taste als "Cancel" geschaltet ist.
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Im Folgenden werden Schritt-für-Schritt Anleitungen zum Umgang mit PTEXL gegeben. Grundkenntnisse in EXCEL werden vorausgesetzt.
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-	EXCEL starten.

-	PTEXL.XLT öffnen. Es wird eine Arbeitskopie der Mustervorlage geladen.

-	Dieser Arbeitskopie einen neuen Namen geben, welcher den neuen Datensatz eindeutig identifiziert: Datei / speichern unter. Die Dateiextension muß .XLS sein.

-	In das Arbeitsblatt "Oxide %" gehen und neue Datensätze, beginnend mit Spalte C, eintippen.
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-	Spalte B (die Musterspalte) auswählen.

-	Symbol für Format übertragen in der Symbolleiste anklicken (Pinsel).

-	Alle neu eingetippten Spalten auswählen  -->  Formate werden übertragen. Die Meldung "Auswahl zu groß, ohne Rückgängig weiter?" kann ignoriert und mit OK quittiert werden.

-	Falls erforderlich (wenn irgendwelche Texte nicht in ihre Zellen reinpassen): Alle neuen Datensätze (=Spalten) auswählen; Format / Spalte / optimale Breite.

-	Die Oxid-Summenformeln kopieren: Zelle B39 auswählen; durch "Ziehen/automatisch ausfüllen" die Summenformel für die Oxidsumme von Olivin in alle neuen Spalten hinein vervielfältigen. Entsprechend verfahren für Zeilen 68 (opx[sum]), 97 (cpx[sum]), 126 (gt[sum]) und 155 (sp[sum]).

-	Spätestens hier vorsichtshalber die Arbeitsmappe abspeichern.
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-	Merken Sie sich, in welcher Spalte der letzte Datensatz steht.

-	Auf das Arbeitsblatt "PT results" umschalten.

-	Spalte B auswählen; durch "Ziehen/automatisch ausfüllen" die darin enthaltenen Formeln entsprechend oft vervielfältigen. Diese Aktion kann, je nach Größe des Datensatzes und Rechnergeschwindigkeit, eine bis mehrere Minuten dauern und ist erst beendet, wenn unten links der Text "Bereit" erscheint! Wenn sich zwischendurch einige Zeit lang gar nichts mehr tut (auch keine "Sanduhr"): don’t panic, einfach noch ein bißchen warten und ‘nen Kaffee trinken...

-	Auch nach dieser Aktion ist Speichern sicher nicht unangebracht.

-	Formeln durch ihre Ergebnisse ersetzen: Gesamte Tabelle auswählen (kleines, rechteckiges Schaltfeld links oben an der Tabelle anklicken); Ctrl-c / Bearbeiten / Inhalte einfügen / Werte.

-	Erst jetzt[footnoteRef:2] werden die Musterspalten (B) in beiden Arbeitsblättern gelöscht: Spalte B asuwählen / Bearbeiten / Zellen löschen. [2: Grund: Das Vervielfältigen von iterativ berechneten Formeln (wie z.B. der rekursiv gelösten Thermobarometer-Kombinationen) führt bei undefinierten Ergebnissen in der Ausgangszelle zu ebensolchen in allen Zellen. Solche fehlerhaften Einträge sind dann schwer zu erkennen und rückgängig zu machen. Der Musterdatensatz ist nun so ausgelegt, daß beim Kopieren der Formeln für alle neuen Datensätze korrekte Ergebnisse berechnet werden.] 


-	Damit ist die neue Arbeitsmappe mit Rohdaten und PT-Ergebnissen fertig und kann endgültig gespeichert werden.
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EXCEL kann am einfachsten ASCII-Dateien im sogenannten CSV-Format lesen. In diesem Format müssen alle Daten, die in eine Tabellenzeile sollen, auf einer Zeile der ASCII-Datei angeordnet sein, getrennt durch Trennzeichen. Das Trennzeichen ist im Pronzip beliebig, meist wird das Semikolon gewählt. Verwendet man jedoch MS-QUICK-BASIC Programme zum Konvertieren alter Datenfiles ins CSV-Format, muß man Kommas als Trennzeichen einstellen (MS-QUICK-BASIC kann nichts anderes). Das Trennzeichen muß in der WINDOWS-Systemsteuerung eingestellt werden. (Beschreibung s. Anhang A).

Das Umwandeln von alten Rohdatenfiles des Programmes PT ins CSV-Format ist im Anhang D beschrieben. Für Rohdatenfiles anderer Formate müssen Sie selbst einen geeigneten Weg austüfteln. 

Hier die Anleitung zum Einlesen und Konvertieren von ASCII-Dateien, die bereits im CSV-Format vorliegen.
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-	EXCEL starten

-	Datei öffnen; Verzeichnis wählen, in dem sich die ASCII-Datei befindet. Im Feld "Dateityp" den Eintrag Textdateien wählen.

-	Namen der zu öffnenden Datei aus Liste auswählen.

-	OK  -->  neue Tabelle wird geöffnet; jedem durch ein Trennzeichen abgetrennten Eintrag in der ASCII-Datei wird eine eigene Tabellenzelle zugewiesen.
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Die in EXCEL eingelesene CSV-Datei muß nun zu einer PTEXL-Tabelle umgeformt werden. Dazu wird sie zunächst in eine Arbeitskopie der Mustervorlage PTEXL.XLT hineinkopiert. Falls die CSV-Datei invers zum PTEXL-Format angeordnet sein sollte (d.h. Datensätze in Zeilen statt in Spalten) müssen Zeilen und Spalten beim Kopieren vertauscht (=transponiert) werden. Bei den gemäß Anhang D umgewandelten PT-Rohdatenfiles ist dies z.B. nötig. Ist Ihre CSV-Datei von vornherein richtig herum angeordnet, lassen Sie bei den folgenden Arbeitsschritten einfach das Transponieren weg.

-	PTEXL.XLT öffnen.

-	Der geöffneten Arbeitskopie von PTEXL.XLT einen neuen Namen geben, welcher den neuen Datensatz eindeutig identifiziert: Datei / speichern unter. Die Dateiextension muß .XLS sein.

-	Die beiden geöffneten Tabellen durch Fenster / Anordnen / Unterteilt gemeinsam auf den Bildschirm bringen

-	Alle gefüllten Zellen der "ASCII"-Tabelle auswählen (durch Ziehen mit der Maus); vor dem Loslassen der linken Maustaste sich die Anzahl von Zeilen und Spalten merken (stehen links neben der Bearbeitungszeile).

-	Tastenkombination Ctrl-c drücken (Shortcut für Kopieren).

-	In die PTEXL-Tabelle gehen und das Arbeitsblatt "Oxide %" anwählen.

-	Dort ab Zelle C2 einen genauso großen Zellbereich mit der Maus markieren, nur invers (Zeilen- mit Spaltenanzahl vertauscht).

-	Bearbeiten / Inhalte einfügen / Transponieren / OK; die Meldung "Auswahl zu groß, ohne Rückgängig weiter?" kann ignoriert und mit OK quittiert werden.  -->  Die Tabelle wird beim Kopieren transponiert. Diese Aktion kann, je nach Tabellengröße einige Sekunden dauern.

-	Vorsichtshalber jetzt die neue PTEXL-Arbeitsmappe speichern.

-	ASCII-Tabelle schließen, ohne Änderungen oder Zwischenablagen zu speichern.
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Zunächst sollte man einige Verschönerungsoperationen durchführen:

-	Überflüssige Texte in Zeile 10 (ab Zelle C10) löschen.

-	Falls erwünscht kann man in den Zellen der Zeilen 5 (Type), 8 (Paragenesis) und 9 (Reference) ausführlichere Texte eingeben und in den Zellen der Zeilen 6 und 7 (Tpreset bzw. ppreset) sinnvolle Voreinstellungen für Druck und Temperatur eintragen (z.B. experimentelle Werte).

-	Die restliche Formatierung erfolgt wie im Kapitel 2.1.1 beschrieben.

-	Vorsichtshalber mal wieder speichern.

-	Danach die PT-Formeln auf die neuen Rohdaten anwenden wie in Kapitel 2.1.2 beschrieben.
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Dies ist dann nötig, wenn Änderungen in den Rohdaten vorgenommen wurden, oder die PT-Formeln in der Mustervorlage PTEXL.XLT geändert werden mußten.

-	Eine vorhandene Daten-Arbeitsmappe und die Mustervorlage PTEXL.XLT öffnen.

-	Der geöffneten Arbeitskopie von PTEXL.XLT einen neuen Namen geben, welcher die neue Version der Daten-Arbeitsmappe eindeutig identifiziert: Datei / speichern unter.

-	Die beiden geöffneten Tabellen durch Fenster / Anordnen / Unterteilt gemeinsam auf den Bildschirm bringen.

-	In der alten Daten-Arbeitsmappe das Arbeitsblatt "Oxide %" anwählen. Alle Datenspalten auswählen; Ctrl-c.

-	In der neuen Daten-Arbeitsmappe ebenfalls das Arbeitsblatt "Oxide %" anwählen; Spalte C anwählen und die Tastenkombination Ctrl-v drücken (zum Einfügen). Die Rohdaten werden in Spalte C und den Spalten rechts davon eingefügt.

-	Die PT-Formeln auf die Rohdaten anwenden wie in Kap. 2.1.2 beschrieben.

-	Wenn alles erfolgreich abgelaufen ist, können Sie die alte Daten-Arbeitsmappe löschen, falls Sie sie nicht mehr benötigen.
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Das eigentliche Arbeiten mit Ihren Daten erfolgt nun an den Daten-Arbeitsmappen, welche zunächst aus zwei Arbeitsblättern (Tabellen) bestehen, einer mit den Rohdaten ("Oxide %"), eine mit den Ergebnissen der PT-Formeln ("PT results"). Dabei wird meist nur das Arbeitsblatt mit den Ergebnisdaten benötigt. Die möglichen Operationen umfassen die Auswahl von Teilmengen von Datensätzen, das Plotten, das Fitten und das Ausprobieren neuer Thermobarometer-Formeln.

Generell ist zu empfehlen, die Original-Tabellen unverändert zu lassen und Änderungen nur an Arbeitskopien durchzuführen.
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Ich empfehle, Arbeitskopien einfach in einem neuen Arbeitsblatt innerhalb der jeweiligen Arbeitsmappe abzulegen. Dies hält die Dateiliste übersichtlicher. Dazu geht man wie folgt vor:

-	Kontextmenü zum Arbeitsblatt "PT results" aufrufen: Klick mit der rechten Maustaste auf den "Karteireiter" des Arbeitsblattes (links unten).

-	Verschieben/kopieren / Option Kopieren ankreuzen /in Liste "Einfügen vor" (ans Ende stellen) wählen / OK.

-	Das Kontextmenü zum neuen Arbeitsblatt "PT results (2)" aufrufen; dem Arbeitsblatt einen sinnigen Namen geben mit Umbenennen /  neuen Namen eintippen / OK

Falls nötig können ganz analog Auswahlen des Arbeitsblattes "Oxide %" hergestellt werden.

Oftmals ist es wünschenswert, nur mit Teilmengen der Datensätze zu operieren. Am einfachsten erzeugt man diese Teilmengen durch Löschen der entsprechenden Datensätze (=Spalten) in einer Arbeitskopie. Am besten erfolgt dies durch Bearbeiten / Zellen löschen, so entstehen keine störenden Leerspalten.
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-	Symbol für den Diagrammassistenten in der Symbolleiste anklicken (das mit dem Säulendiagramm und dem Fragezeichen drauf).

-	Tabelle scrollen, bis freier Raum rechts oder unterhalb der Daten erscheint.

-	Mit der Maus ein Rechteck aufziehen (linke Maustaste gedrückt), in dem dann später ein verkleinertes Abbild des Diagramms geplottet wird. Das Rechteck muß nicht allzu groß sein, es steht nur stellvertretend für das Diagramm und hat nichts mit dessen echter Größe, z.B. beim Drucken zu tun, es sollte aber groß genug sein, damit die Inhalte wenigstens grob erkennbar sind. Keine Angst: Das Rechteck kann nachträglich beliebig in seiner Größe angepaßt werden.

-	Dialogbox "Schritt 1" erscheint; durch anklicken mit der linken Maustaste in der Tabelle die Tabellenzellen auswählen, die geplottet werden sollen.[footnoteRef:3] Zuerst die Zellen für die x-Achse auswählen, dann die Ctrl-Taste betätigen, gedrückt halten und die Zellen für die y-Achse auswählen (die Zellen können auch aus verschiedenen Arbeitsblättern derselben Arbeitsmappe oder sogar aus verschiedenen Arbeitsmappen ausgewählt werden); Weiter > [3: Es empfiehlt sich in der Regel, komplette Zeilen auszuwählen, dann kann man die Zeilenbeschriftungen in Spalte A als Beschriftungen im Diagramm verwenden. Undefinierte Werte in den Zeilen braucht man hier nicht zu beachten; sie werden im Diagramm nicht dargestellt.] 


-	Dialogbox "Schritt 2": Diagrammtyp auswählen; für uns Naturwissenschaftler ist meist nur Punkt (XY) oder Linien interessant; Weiter >

-	Dialogbox "Schritt 3": Format auswählen; Weiter >

-	Dialogbox "Schritt 4": Für einen einfachen xy-Plot sind hier die üblichen Eintragungen: Datenreihen in Zeilen (Default); Verwende 1 Zeile als x-Werte; Verwende 1 Spalte als Legendentext. Falls andere Plots erstellt werden sollen, können Sie hier Ihrer Kreativität freien Lauf lassen. Weiter >

-	Dialogbox "Schritt 5": Hier können die Legende ein- bzw. ausgeschaltet werden, sowie vom Benutzer eigene Achsenbeschriftungen und Diagrammtitel eingegeben werden. Ist alles zu Ihrer Zufriedenheit --> Ende und das Diagramm wird in das aktuelle Arbeitsblatt eingebettet.

-	Falls nötig: Ändern der "Rechteckgröße" des eingebetteten Diagramms: Einfach eines der schwarzen Quadrate im Diagrammrahmen anklicken, linke Maustaste gedrückt halten und ziehen.

Oft sind nach dem Erstellen des Diagramms mit dem Diagrammassistenten die Achsenskalierungen noch unbefriedigend. Das Anpassen dieser Skalierungen und einige weitere Formatanpassungen sind in Kap. 2.4.3 beschrieben. Für eine umfassende Darstellung der zahlreichen Formatierungsoptionen sei auf das EXCEL-Handbuch verwiesen. 

Diagramme werden immer zusammen mit ihrer Ursprungstabelle gespeichert. Um die Tabellen übersichtlich und deren RAM-Ladezeiten kurz zu halten, empfiehlt es sich, nicht zu viele eingebettete Diagramme zu haben.

-	Eingebettetes Diagramm löschen: Auf Diagrammfläche klicken; Del-Taste drücken.
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In eine Tabelle eingebettete Diagramme können bearbeitet werden nach Doppelklicken auf die Diagrammfläche. Hier einige wichtige Änderungsmöglichkeiten von Diagrammen:

-	Achsenskalierung ändern: Auf Achse doppelklicken --> Dialogbox "Achsen formatieren" erscheint. Skalierung auswählen; gewünschte Werte eingeben; OK.

-	In derselben Dialogbox verbergen sich auch so nützliche Optionen wie Logarithmische Skalierung (meines Wissens nach die einzige Möglichkeit in EXCEL, die x-Achse logarithmisch darzustellen) und Größen in umgekehrter Reihenfolge (die Achsenrichtung wird umgekehrt).

-	Nachträglich Achsenbeschriftung hinzufügen: Einfügen / Titel; entsprechende Titelart in Liste auswählen; OK  --> Rahmen mit Eintrag eines Default-Textes erscheint an der entsprechenden Stelle im Diagramm. Editieren wird ermöglicht durch Anklicken des Textes. Ändern beenden durch Drücken der Esc-Taste.

-	Ändern eines Textes: Zweimal hintereinander auf den Text klicken (nicht doppelklicken!). Ändern beenden durch Drücken der Esc-Taste.

-	Löschen eines Textes: Text anwählen; Del-Taste drücken.

-	Rahmen um Diagramm ziehen: Auf leeren Bereich der Diagrammfläche doppelklicken  --> Dialogbox "Zeichnungsfläche formatieren" erscheint; in der Liste "Rahmen" die entsprechende Rahmenart wählen; OK.

-	Datenreihen, welche auf denselben x-Werten basieren, zu einem Diagramm hinzufügen: Einfügen / Neue Daten; in der Tabelle die neuen y-Werte auswählen; OK; und noch mal OK (falls eine gesamte Tabellenzeile mit y-Werten ausgewählt wurde, sonst müssen in der zweiten Dialogbox Optionen angepaßt werden). Die neue Datenreihe erscheint mit anderer Farbe und anderem Symboltyp dargestellt.
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Falls Sie nur Formeln testen wollen, empfiehlt es sich, diese zunächst nur in einer Ergebnistabelle einzugeben. Nur erprobte und wichtige Formeln sollten in die Mustervorlage eingegeben werden. Eine Anleitung zum Ändern der Mustervorlage finden Sie in Kapitel 2.5. Um Formeln einzugeben (egal wo) gehen Sie am besten wie folgt vor:

-	Kurzbezeichnung (und evtl. erklärende Notiz mit Einfügen / Notiz) in eine freie Zelle der Spalte A eingeben.

-	In die rechts daneben liegende freie Zelle der Spalte B doppelklicken; ein Gleichheitszeichen, gefolgt von der Formel eingeben (genaue Anleitung für das Formeln eingeben siehe EXCEL-Manual). Für die Variablen in der Formel die entsprechenden Zellnummern der Spalte B einsetzen, am besten durch anklicken der jeweiligen Zelle.

-	Formeleingabe abschließen durch drücken der Return-Taste.

-	Formel durch Ziehen/Automatisch ausfüllen in alle benötigten Zellen dieser Zeile vervielfältigen.

Ein wichtiger Tip für das Eingeben rekursiver Formeln: Das Vervielfältigen durch "Ziehen/Automatisch ausfüllen" funktioniert nur dann, wenn die Ausgangszelle, von der aus kopiert wird, ein gültiges Ergebnis enthält (und nicht z.B. #DIV/0!). Ist dies nicht der Fall, muß ein Datensatz mit einem reellen Ergebnis gesucht, die Formel dort eingegeben, und von dort aus vervielfältigt werden.

[bookmark: _Toc305654606][bookmark: _Toc305654838]Multiple lineare Regression (MLR)

Die multiple lineare Regression (MLR) wird in EXCEL mit der Statistikfunktion RGP durchgeführt. Es kann eine unabhängige Variable y und bis zu ?? davon linear abhängige Variablen x1, x2 ... xn eingesetzt werden. Die Funktion fittet dann nach der Methode der kleinsten Fehlerquadrate die Koeffizienten a1, a2 ... an+1 der Gleichung

y = a1x1 + a2x2 + ... + anxn + an+1

Bei der Anwendung dieser Funktion ist darauf zu achten, daß die abhängigen Variablen xn in einem zusammenhängenden Zeilen- (oder Spalten-) block vorliegen müssen. Außerdem dürfen weder bei y- noch bei xn-Werten Zelleinträge wie #DIV/0! oder #WERT! vorliegen, sonst bringt die MLR kein Ergebnis. Falls solche Einträge vorhanden sind, kopiert man die Zeilen mit den Variablen am besten in freie Zeilen unterhalb der Tabelle und löscht die undefinierten Zellen mit Bearbeiten / Zellen löschen. RGP ist eine sogenannte Array-Funktion, das heißt sie gibt ihre Ergebnisse in einer Zahlenmatrix von 5 Zeilen mal n+1 Spalten aus (n ist die Zahl der abhängigen Variablen).

Wie man die MLR durchführt, kann am besten an Hand eines konkreten Beispiels erläutert werden. Ich habe dazu die MLR der Gleichung





gewählt. Als Datensatz dienen die in Brey et al. (1990) beschriebenen Experimente. Das ausgearbeitete Beispiel finden Sie im mitgelieferten Datenfile PTMLR.XLS ab Zeile 250. In diesem Beispiel ist also: , x1 = p (experimenteller Druck) und x2 = T (experimentelle Temperatur). Zunächst wurde in Zeile 251 die experimentelle Temperatur in Kelvin umgerechnet. Dann wurde Zeile 7 (experimenteller Druck) nach Zeile 252 kopiert, damit die abhängigen Variablen zusammen bleiben. Die nächsten beiden Zeilen dienen der Berechnung der unabhängigen Variable y. Man beachte, daß die ersten 5 Datensätze hier #DIV/0! ergaben, da die Proben keinen Granat enthielten. Diese Datensätze dürfen bei der Eingabe der RGP-Formel nicht mit eingeschlossen werden (in diesem Fall kann man sich das Löschen sparen, da die undefinierten Werte en block auftreten, s.u.). 

Die RGP-Formel wurde wie folgt eingegeben:

-	Feldbereich von 5 Zeilen mal 3 Spalten irgendwo im freien Tabellenraum markieren (im Beispiel wurden die Zellen B257 bis D261 gewählt).

-	Einfügen / Funktion / RGP aus der Kategorie Statistik wählen / Weiter >

-	Funktionsassistent meldet sich mit Dialogfenster "Schritt 2 von 2"  -->  in der Tabelle die Zellen mit den y-Werten markieren (hier G254 bis U254)

-	Im Dialogfenster des Funktionsassistenten in die Zeile "x-Werte" klicken  -->  in der Tabelle die Zellen mit den x-Werten markieren (hier G251 bis U252). Achtung! Zeile mit den x2-Werten muß vor der Zeile mit den x1-Werten stehen!

-	Im Dialogfenster des Funktionsassistenten in die Zeile "Konstante" klicken  -->  den Text WAHR in diese Zeile eingeben.

-	Im Dialogfenster des Funktionsassistenten in die Zeile "Stats" klicken  -->  den Text WAHR in diese Zeile eingeben.

-	Im Dialogfenster des Funktionsassistenten auf Ende klicken  -->  die Formel erscheint in der Bearbeitungszeile; in der Tabelle erscheint zunächst nur das Ergebnis für den Koeffizienten a1.

-	Damit alle Ergebniswerte angezeigt werden, muß die Formel jetzt in eine Array-Formel umgewandelt werden: Die Bearbeitungszeile anklicken, dann die Tastenkombination Ctrl-Shift-Enter drücken  -->  alle Ergebnisse der MLR erscheinen in folgender Anordnung:

	Koeffizient a1
	Koeffizient a2
	Koeffizient a3

	Standardabw. von a1
	Standardabw. von a2
	Standardabw. von a3

	Bestimmtheitsmaß r2
	Standardabw. von y
	nicht verwendet

	F-Wert
	Freiheitsgrade
	nicht verwendet

	Quadratsumme der Regression
	Quadratsumme der Residuen
	nicht verwendet



Genaueres zur Definition der einzelnen Ergebniswerte siehe EXCEL-Manual oder EXCEL-Hilfe. Die Ergebnisse der MLR können für weitere Berechnungen verwendet werden. Als Beispiel dient in PTMLR.XLS die Berechnung von Drücken bzw. Temperaturen aus D[Al,ol/gt]-Werten und deren Abweichungen von den experimentellen Werten in den Zeilen 264 bis 269. Beachten Sie, daß alle Bezüge auf die Koeffizienten der MLR als feste Zellbezüge (kenntlich an den $-Zeichen vor jeder Zeilen- und Spaltennummer) eingegeben wurden, um das Vervielfältigen der neuen Formeln durch "Ziehen/Automatisch ausfüllen" zu ermöglichen. 

[bookmark: _Toc305654607][bookmark: _Toc305654839]Ändern der Mustervorlage PTEXL.XLT

Ändern Sie die Mustervorlage nur wenn unbedingt erforderlich! Vorgehensweise:

-	Arbeitsmappe öffnen / PTEXL.XLT auswählen / Shift-Taste gedrückt halten und OK anklicken. Auf diese Weise wird nicht eine Arbeitskopie der Mustervorlage, wie beim normalen Dateien öffnen, sondern die Mustervorlage selbst zum Editieren geöffnet.

-	Die gewünschten Änderungen vornehmen.

-	Bearbeitungsdatum ändern: Zelle A1 anklicken / Einfügen / Notiz / Datum ändern.

-	Die Änderungen im File CHANGES.DOC oder CHANGES.WRI dokumentieren. Dazu den entsprechenden File in WINWORD 6.0 bzw. WRITE laden.


Anhang A

Lieferumfang von PTEXL 1.0 und Systemanforderungen

PTEXL 1.0 umfaßt:

-	Die Mustervorlage PTEXL.XLT mit einem Satz Rohdaten (Arbeitsblatt "Oxide %") und einem Satz Formeln (Arbeitsblatt "PT results").

-	Die Molgewichtstabelle MW.XLS.

-	Diese Dokumentation als WINWORD 6.0 Dokument PTEXL.DOC.

-	Die Dateien CHANGES.DOC bzw. CHANGES.WRI zum Dokumentieren von Änderungen an PTEXL.XLT.

-	Die Beispiel-Ergebnistabelle PTMLR.XLS mit einem Beispiel zur multiplen linearen Regression.

-	Die Programme CONV.BAS und CONVLHZ.BAS (geschrieben in MS-QUICK-BASIC) zum Konvertieren von alten Datenfiles im "PT"- bzw. "LHZ"-Format ins "CSV"-Format (Beschreibung s. Anhang D).

-	Eventuell weitere Disketten mit PTEXL-Daten-Arbeitsmappen (Analysendaten und daraus erzeugte Ergebnistabellen).

Mindest-Systemanforderungen:

Software:	EXCEL 5.0
		WINDOWS 3.1
		DOS 6.0

Hardware:	486DX Prozessor (je schneller, je besser)
		8 MB RAM
		120 MB Festplatte (je größer und schneller, je besser)
		3½"-Diskettenlaufwerk
		Tastatur: am besten Englisch
		400dpi Maus

Systemeinstellungen:

Bei einem PC mit 8 MB RAM sollte in WINDOWS bei Systemsteuerung / 386 erweitert / Virtueller Speicher 20 MB virtueller Speicher eingestellt werden, sonst gibt es bei größeren Tabellen Systemhänger in EXCEL 5.0! Das bedeutet, daß 20 MB Festplattenplatz als virtueller Speicher zum Auslagern von WINDOWS-Programmen zur Verfügung gestellt wird. Außerdem empfehle ich die Optionen permanent und 32-Bit-Zugriff zu wählen (wenn die Hardware das zuläßt).

Weitere zu empfehlende WINDOWS-Systemeinstellungen: Unter Systemsteuerung / Ländereinstellungen als Listentrennzeichen das Komma wählen, wenn mit CONV.BAS oder CONVLHZ.BAS konvertierte alte PT-files in EXCEL eingelesen werden sollen; weiterhin unter Zahlenformat als Tausender-Trennzeichen eine Leerstelle und als Dezimaltrennzeichen den Punkt (wegen internationaler Kompatibilität).

Bei EXCEL müssen unter Extras / Optionen / Berechnen die Punkte Automatisch  und Iteration eingestellt werden, damit das Berechnen von iterativ gelösten Formeln richtig funktioniert.

Anhang B

Dokumentation der Tabelleneinteilung

Die Datensätze sind in den PTEXL-Tabellen in Spalten angeordnet. Die einzelnen Bereiche der Tabellen sind durch Überschriften voneinander getrennt. Die linke Spalte (A) und die oberen acht Zeilen bleiben beim Scrollen fixiert, damit eine einfachere Identifikation der Zellinhalte möglich ist.

Die einzelnen Tabellenbereiche sind:

	Bei allen Arbeitsblättern: "Tabellenkopf" (Zeilen 1 bis 9) mit den allgemeinen Informationen zu den Datensätzen.

	Nur im Arbeitsblatt "Oxide %": Oxide% (Zeilen 10 bis 155) mit den Analysendaten und den daraus berechneten Oxidsummen. Dieser Bereich ist gegliedert, d.h. die Einzeldaten können ausgeblendet werden, um die Bildschirmanzeige übersichtlicher zu gestalten.

	Nur im Arbeitsblatt "PT results": 

	-	afu’s = atomic formula units (Zeilen 10 bis 160) mit den aus den Oxid% berechneten Molenbrüchen, bezogen auf die Zahl der O-Atome im Mineral. Dieser Bereich ist ebenfalls gegliedert.

	-	Site occupancies (Zeilen 161 bis 194) mit Mg-values und Platzbelegungen der Minerale.

	-	Constants for thermobaromters (Zeilen 195 bis 212) mit allen druck- und temperaturunabhängigen Konstanten für die Thermobaromter.

	-	Thermobarometers calculated with preset T or p (Zeilen 213 bis 232): Alle Thermobarometer, berechnet unter Verwendung experimenteller, oder bei natürlichen Gesteinen willkürlich gewählter Temperatur bzw. Druck.

	-	Thermobarometer combinations, solved iteratively (Zeilen 233 bis 246): Kombinationen einiger von uns bevorzugter Thermobarometer.

Anhang C

In PTEXL benutzte Formeln

Konstanten:


Allgemeine Gaskonstante:	
Umrechnung Kelvin/Celsius:	CK = 273.15


Berechnung der "atomic formula units" (afu’s) Xi aus den Gew%:


	

	

mit:	wt%=Gew% Oxid; MW=Molekulargewicht Oxid; NO=Zahl der Sauerstoffatome im Oxid;
	NM=Zahl der Metallatome im Oxid; NOmin=Zahl der Sauerstoffatome im Mineral (4 für ol und sp, 6 für opx und cpx, 12 für gt).


Mg-number:	

Site occupancies:[footnoteRef:4] [4: Wenn nicht explizit angegeben, werden in dieser Dokumentation für Elemente, die in Peridotitmineralen in mehreren Oxidationsstufen vorkommen können, folgende Werte angenommen: Ti4+, Cr3+, Fe2+, Mn2+, Cu2+, Pb2+, Sn4+, Ce4+.] 


	

	

	   [footnoteRef:5] [5: Jadeit-Komponente in Pyroxenen] 


	

Al auf M1 in Pyroxen, verknüpft mit Tschermaks-Komponenten (Vorschlag von Carswell & Gibb (1987)):

	


	

	

	

	

	

	

	

	

	

	

	

	

	

	

Konstanten für Thermobarometer:

ln Kd für Wells’ (1977) 2-Pyroxen-Thermometer:




V für das gt-opx-Barometer von Nickel & Green (1985):




ln Kd für das gt-opx-Barometer von Nickel & Green (1985):




Alle anderen, nicht temperaturabhängigen Terme des gt-opx-Barometers von Nickel & Green (1985):




Alle temperaturunabhängigen Terme in Konstante "C1" des Barometers pBKN (=gt/opx-Barometer von Brey & Köhler, 1990):




Alle temperaturunabhängigen Terme in Konstante "C2" von pBKN:



Alle Terme in Konstante "C1" von pBKN, welche mit der Temperatur multipliziert werden:




(ln Kd)2 für das 2-Pyroxen-Thermometer von Brey & Köhler (1990):




ln Kd für das ol-sp-Thermometer von O'Neill & Wall (1987):




Alle druckunabhängigen Terme für das ol-sp-Thermometer von O'Neill & Wall (1987):




ln Kd für Thermometer basierend auf dem Fe-Mg-Austausch zwischen gt und opx (z.B. Harley (1984):




ln Kd für Thermometer basierend auf dem Fe-Mg-Austausch zwischen gt und cpx (z.B. Ellis & Green (1979):




ln Kd für Thermometer basierend auf dem Fe-Mg-Austausch zwischen gt und ol (z.B. O'Neill & Wood (1979):




ln D für das Ca-ol/cpx-Barometer von Köhler & Brey (1990):




Alle druckunabhängigen Terme des ol/gt-Thermometers von O'Neill & Wood (1979):







Ca auf M2 in opx nach Bertrand & Mercier (1985):




ln D für das Al-ol/gt-Barometer von Köhler & Brey (in Vorber.):





Thermobarometer (und p/T-abhängige Variablen; T in °C, p in kbar):

2-Pyroxen-Thermometer von Brey & Köhler (1990):




Austausch von Ca zwischen ol und cpx (Köhler & Brey (1990), benutzt als Thermometer:




Fe-Mg-cpx/gt-Thermometer von Krogh (1988):




V für das Thermometer von O'Neill & Wood (1979) (und O'Neill (1980)):




Fe-Mg-ol/gt-Thermometer von O'Neill & Wood (1979) (und O'Neill (1980)):




Fe-Mg-opx/gt-Thermometer von Harley (1984):





Fe-Mg-cpx/gt-Thermometer von Ellis & Green (1979):




Fe-Mg-cpx/gt-Thermometer von Powell (1985):




2-Pyroxen-Thermometer von Wells (1977):



Ca auf M2 in cpx nach Bertrand & Mercier (1985):




2-Pyroxen-Thermometer von Bertrand & Mercier (1985):




Ca-in-opx-Thermometer von Brey & Köhler (1990):




Na-in-px-Thermometer von Brey & Köhler (1990):




Fe-Mg-ol/sp-Thermometer von O'Neill & Wall (1987):




Gt-opx-Barometer von Brey & Köhler  (1990):



Ca-ol/cpx-Barometer von Köhler & Brey (1990):




Gt-opx-Barometer von Nickel & Green (1985):




Gt-opx-Barometer von MacGregor (1974):




Al-ol/gt-Barometer von Köhler & Brey (in Vorber.):





Anhang D

Dateikonvertierung


Manuelles Bearbeiten von Dateien im "PT"-Format und Konvertieren ins "CSV"-Format

Das "PT"-Format ist das Rohdatenformat für die VAX-Version des FORTRAN-Programmes PT. PT‑Dateien sind leider nicht ohne weiteres in MS-QUICK-BASIC Programme einlesbar. Sie müssen deshalb vor dem Konvertieren in das von EXCEL lesbare "CSV"-Format "von Hand" mit einem Texteditor bearbeitet werden. Dazu geht man wie folgt vor:

-	PT-Datei in den DOS-Editor laden.

-	Alle Texte in den Titelzeilen mit Hochkommas versehen. Entweder von Hand, oder, wenn öfters gleiche Texte vorkommen, mit: Suchen / Ändern / Suchen nach: ~text~ / Ändern in: "text" (die Tilde ~ steht für ein Leerzeichen). Dabei kann man Fundorte in Kleinbuchstaben umwandeln. Bei den Proben-Nr. muß man meistens anders vorgehen, weil sie in der Regel Leerzeichen enthalten: Suchen / Ändern / Suchen nach: ~text / Ändern in: "text. Das zweite Hochkomma bei den Proben-Nummern muß man dann von Hand einfügen.

-	Texte ol, opx, cpx, gt, sp und -1 löschen: Suchen / Ändern / Suchen nach: ~text~ / Ändern in: (Eingabefeld leer lassen).

-	Negative Zahlen in Nullen umwandeln: Suchen / Ändern / Suchen nach: ~-1. / Ändern in: ~0, sowie: Suchen nach: -0.1000e+01 / Ändern in: 0.0 (Negative Zahlen wurden in PT verwendet, um nicht analysierte Oxide anzuzeigen).

-	Editierten File unter neuem Namen abspeichern.

Das Konvertieren ins "CSV"-Format erfolgt dann, von diesen editierten Files ausgehend, mit dem MS-QUICK-BASIC Programm CONV.BAS:

-	MS-QUICK-BASIC starten.

-	Programm CONV.BAS laden mit Datei / Öffnen.

-	Programm ausführen mit Ausführen / Start.

-	Das Programm fragt nach dem Namen der zu konvertierenden Datei (Input-Datei) und dem Namen der neuen Datei (Output-Datei). Bei der Output-Datei sollte man die Extension .CSV verwenden.

Das Programm erzeugt, unabhängig von den WINDOWS-Systemeinstellungen einen ASCII-File mit Kommas als Listentrennzeichen. Um den File in EXCEL einlesen zu können, müssen deshalb die Systemeinstellungen entsprechend angepaßt werden (s. Anhang A).


Manuelles Bearbeiten von Dateien im "LHZ"-Format und Konvertieren ins "CSV"-Format

Das "LHZ"-Format ist das Rohdatenformat für die PC-Version des FORTRAN-Programmes PT. Auch LHZ-Dateien sind nicht ohne weiteres in MS-QUICK-BASIC Programme einlesbar und müssen vor dem Konvertieren in das von EXCEL lesbare "CSV"-Format "von Hand" mit einem Texteditor bearbeitet werden. Dazu geht man wie folgt vor:

-	PT-Datei in den DOS-Editor laden.

-	Alle Texte in den Titelzeilen mit Hochkommas versehen wie beim "PT"-Format beschrieben.

-	Texte P, Si ... löschen: Suchen / Ändern / Suchen nach: text~~ / Ändern in: (Eingabefeld leer lassen).

-	Zeilen ol, opx, cpx, gt, sp und -1 manuell löschen.

-	Negative Zahlen in Nullen umwandeln: Suchen / Ändern / Suchen nach: <negative Zahl> / Ändern in: ~~0.00000 (für <negative Zahl> sind die in dem entsprechenden File verwendeten negativen Zahlenwerte einzusetzen).

-	Editierten File unter neuem Namen abspeichern.

Das Konvertieren ins "CSV"-Format erfolgt hier mit dem MS-QUICK-BASIC Programm CONVLHZ.BAS; ansonsten genauso wie im vorigen Abschnitt beschrieben. Die erzeugten CSV-Files sind identisch zu denen des Programmes CONV.BAS.


Format der CSV-Dateien

Die von CONV.BAS und CONVLHZ.BAS erzeugten ASCII-Files zum Einlesen alter PT-Daten in EXCEL enthalten pro Zeile ein Gestein, mit folgenden Daten:

Nr., Proben-Nr., Fundort, Gesteinstyp, TPRESET, pPRESET, Paragenese, Literatur-Nr., 5 Blöcke, jeweils bestehend aus: Mineralname und 28 Oxid%-Werten, 0.

Alle Einträge sind durch Kommas voneinander getrennt. Die Oxid%-Werte haben folgende Reihenfolge:

P2O5, SiO2, TiO2, Al2O3, Cr2O3, V2O3, Sc2O3, Fe2O3, FeO, MnO, MgO, NiO, CoO, CaO, SrO, Na2O, K2O, Li2O, Rb2O, CuO, ZnO, CdO, PbO, SnO2, ZrO2, CeO2, Y2O3, La2O3

Die Literatur-Nummern können wie folgt in Klartext übersetzt werden (soweit sich das aus den alten Aufzeichnungen rekonstruieren ließ):

	1	Boyd & Nixon: Geochim. Cosmochim. Acta 42 (1978)
	2	Cox et al.: Lesotho Kimberlites (1973)
	3	Gurney et al.: Kimberlites I (1975)
	4	Boyd: Carnegie Yearbook (1973)
	5	Danchin & Boyd: Carnegie Yearbook (1975)
	6	Carswell et al.: Kimberlites II (1979)
	7	Nixon & Boyd: Lesotho Kimberlites (1973)
	8	Dawson & Smith: Nature 254 (1975)
	9	Mori: PhD. Thesis
	10	Dawson et al.: J. Petrol. 11 (1970)
	11	Reid et al.: Kimberlites I (1975)
	12	Sobolev book
	13	Boyd & Nixon: Kimberlites I (1975)
	14	Boyd et al.: Carnegie Yearbook (1975)
	15	Pokhilenko et al.: Doklady Acad. NAUK 231 (1976)
	16	Shee et al.: Contrib. Mineral. Petrol. 81 (1982)
	17	Ehrenberg: Kimberlites II (1979) und J. Petrol. 23 (1982)
	18	Carter, Hearn & Boyd: Kimberlites I (1975)
	19	Mitchell: Canad. J. Earth Sci. 14 (1977)
	20	Eggler & McCallum: Carnegie Yearbook (1975)
	21	Raeside & Helmstaedt: Canad. J. Earth Sci. 19 (1982)
	22	Ferguson et al.: Geology 5 (1977)
	23	Ferguson & Sheraton: Kimberlites II (1979)
	24	Sutherland et al.: Kimberlites III (1984)
	25	Nixon & Boyd: Kimberlites II (1979)
	26	Mitchell: Contrib. Mineral. Petrol. 86 (1984)
	27	Hearn: Kimberlites III (1984)
	28	?
	29	?
	30	McCallum: Kimberlites III (1984)?
	31	Nickel & Green: Kimberlites II & III (1979 & 1984)
	32	?
	33	Ganguly: preprint ?
	34	Hervig et al.: Trans. Roy. Soc. Edinbg. 77 (1986)
	35	Stosch & Sachtleben: Dissertation (1980)
	36	Blum: Dissertation (1982)
	37	Press et al.: Geochim. Cosmochim. Acta 50 (1986)
	38	Ionov: pers. comm.
	39	Luzius-Lange: pers. comm.
	40	Brey & Nickel: Experimente in Mainz
	41	Köhler: Experimente in Mainz
	42	Köhler: unpubl.
	43	Adams & Bishop: Earth Planet. Sci. Lett. 57 (1982)
	44	Brey & Köhler: J. Petrol. 31, 1313-1378 (1990)
	45	Brey & Ryabchikov: Experimente in Mainz
	46	Adams & Bishop: Contrib. Mineral. Petrol. 94 (1986)
	47	Finnerty: Kimberlites IV (1989)
	48	Nickel, Brey & Kogarko: Contrib. Mineral. Petrol. 91 (1985)
	49	Nickel & Brey: Contrib. Mineral. Petrol. 87 (1984)
	50	Bishop, Smith & Dawson: Lithos 11 (1978)
	51	Delaney et al.: Geochim. Cosmochim. Acta 44 (1980)
	52	Delaney et al.: Contrib. Mineral. Petrol. 71 (1979)
	53	Hervig et al.: Earth Planet. Sci. Lett. 50 (1980)
	54	Podvin: Amer. Mineral. 73 (1988)
	55	Davidson & Lindsley: Contrib. Mineral. Petrol. 91 (1985)
	56	Harley: Contrib. Mineral. Petrol. 86 (1984)
	55	Kawasaki & Matsui: Geochim. Cosmochim. Acta 47 (1983)
	56	Nickel: Kimberlites IV (1989)
	57	Lee & Ganguly: J. Petrol. 29 (1988)
	58	Perkins et al.: Contrib. Mineral. Petrol. 78 (1981)
	59	Lane & Ganguly: J. Geophys. Res. 85 (1980)
	60	Adams: PhD. Thesis (1986)
	61	Sen: Amer. Mineral. 70 (1985)
	62	Gasparik: Contrib. Mineral. Petrol. 87 (1984)
	63	Bohrson & Clague: Contrib. Mineral. Petrol. 100 (1988)
	64	Jung: Dissertation (1982)
	65	Heyse: Earth Planet. Sci. Lett. 40 (1978)
	66	Cox et al.: Mantle Xenoliths (1987)
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