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1  软件编写原理 

根据 Roedder（1984）提出的流体包裹体等容性假设，即，同一流体包裹体体系在均一法测温过程中

其摩尔体积不会发生变化，所以部分均一时获得的摩尔体积 Vm1和完全均一时获得的摩尔体积 Vm2应该

保持相同。程序输入值只有测温获得的部分均一温度和完全均一温度，而这两个值一旦通过实验测定获得

之后在客观上不会影响计算结果，所以唯一影响这两个值的参数便是充填度 F值。一般实验过程中可以通

过目测法确定 F值，但是这种方法可靠性并不高。考虑到 F值范围为 0~1，所以可以利用赋值法给定某个

值，代入程序进行计算，如果 Vm1 与 Vm2 不相等，则采用插值法对 F 进行微调，循环迭代运算，直至

Vm1= Vm2，或者|Vm1－Vm2|=δ，其中δ可以设定为一个极小值（根据需要由用户设定）。因此根据上述

原理，只需输入部分均一温度、部分均一方式以及完全均一温度，便可计算获得体系摩尔体积 Vm值和精

确的充填度 F值，同时可以输出完全均一压力 P、CO2溶解度（mol/kg水）以及 CO2摩尔分数等热力学参

数。 

2  所选用方程 

该软件编写算法中主要包含 2个热力学方程： 

（1）CO2溶解度公式 

根据状态方程适用范围的差异，CO2溶解度公式分别选用 Duan（Zhen et al., 2003）和Mao（2009）提

供的热力学方程，其温压范围为 T<623.15，P<1 500 bar。 

（2）CO2-H2O混合密度公式 

CO2-H2O混合密度公式采用 Duan等（Zhen et.al., 2008）于 2008年提出的 CO2-H2O体系密度公式作为

该混合体系的密度公式，其适用范围为 T<647 K，P<100 MPa。 

3  程序异常分析 

本计算程序只适用于完全均一温度<623.15 K、完全均一压力<100 MPa 以及完全均一至液相的

CO2-H2O体系，故任何不满足上述条件的实际计算案例均会出现程序异常。 

当输入温度>623.15 K或者计算结果中完全均一压力>100 MPa时，程序会给予相关提示。  

 4  应用举例 

本软件程序对于纯 CO2-H2O流体体系计算结果精确度对于可参见本文全文版本。 

在进行应用实例对比时，采用河南栾川龙王幢岩体中粗粒正长花岗岩样品中含 NaCl的 CO2-H2O流体
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包裹体测温数据进行应用实例分析，样品包裹体均完全均一至液相。  

 

表 1  程序应用计算举例 

样品号 部分均一方式 部分均一温度/℃ 完全均一温度/℃ w(NaCleq)/% 
摩尔体积
/cm

3
/mol 

均一压力/ 

bar 

1 气相-液相 31 226.7 2.77 
22.174 861 

21.755 860 

2 气相-液相 31 216.9 2.20 
21.773 891 

21.485 869 

3 气相-液相 30.9 225.7 4.07 
22.108 907 

21.43 1040 

4 气相-液相 31.0 205.4 5.14 
21.336 924 

20.768 1020 

5 气相-液相 31.0 206.1 6.03 
21.362 922 

20.699 1061 

注：斜体部分为席斌斌等计算结果。 

 

由计算对比结果可知，随着盐度的逐渐增加，两者误差也逐渐变大；当盐度在 4wt.%NaCl以下时，均

一压力误差值在 10%以下，并且随着盐度的降低，误差也明显减小。所以该软件程序在计算盐度 w(NaCleq)

低于 4%的 CO2-H2O流体包裹体时，其结果依然是准确而可靠的。 
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