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摘 要 根据地球化学热力学原理，利用流体包裹体成分测试数据和有关热力学原理，在原有基础上采用,-4
!@"?!语言进行修编，编制成目前切实可行的计算机处理程序———矿物包裹体成分、物理化学参数的计算程序。其

目的是方便广大地质工作者将这些参数用于地质找矿和科学研究中。
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流体包裹体研究在国内外地质研究中占有越来

越重要的地位。许多地质工作者对矿物包裹体气液

成分进行了大量的分析测试，但是很少有人利用这

些数据来计算成矿溶液的物理化学参数，用以解决

成矿过程中的物理化学环境问题。MP"H]（#̂>!）、

.8FIIFQ（#̂$6）、李秉伦等（#̂$>）、王真光等（#̂ #̂）

及刘斌等（!"""）曾进行了该方面的研究。本文在前

人研究的基础上，对流体包裹体数据处理进行了进

一步改进，根据地球化学热力学原理，利用包裹体气

<液成分或气相成分的测试数据和有关热力学原理，

采用,-4!@"?!语言，新编制成计算机处理软件

———流体包裹体成分、物理化学参数的计算程序。

虽然这种程序采用的数据是群体包裹体爆裂后提取

的组分的分析数据，有一定的局限性，但仍然可以大

致反映成矿流体在不同成矿阶段的物理化学条件及

基本变化规律，有一定的使用价值。

本程序输入试样编号、成矿温度（绝对 温 度，

!）、成矿压力（"）、液相成分（’／/

###############################################################

）及气相成分含量，

! 本文得到国家重点基础研究发展规划（,8:!""=?M6##5"6和,8:!""#?M6"̂$">）及国家自然科学基金（6">=!">#）的资助

第一作者简介 王真光，男，#̂5$年生，流体地球化学专业。
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表! 矿物包裹体成分及计算参数报告表（式样）

"#$%&! ’()*)+,-(.&/#%(.0%1)(+.0+-2+.&.*)#.30#%01%#*(+.2#/#-&*&/)（2#**&/.）

均一温度（绝对温度） !"#$%%& 成矿压力／’%!() *%%$%% 样号 +,’

!（气相）／’%-.

/* 0* 1* 2/3 2*/. 20 20* /*0
%$’! %$%% %$’% %$’3 %$%% 3$%% "$%% !.%$%%

!（液相）／（4／5）

6 27 803 & 1) 2) 94
’$"! #%$"% 3$’3 ’"$%% ’#$!% %$!% %$%%

盐度（:;<）=!$">
矿化度（92，4／5）=."$!?

@/=>$%?

"A=-%$>’

B=’$3*

7C4#/*=-%$*>

7C4#2/3=-’$*’

7C4#20=-%$%’

/D2D0D8D27=%$.%D’$%%D’$3>D%$’3D*$">

7C4#20*=-%$%#

7C4#0*=-#’$>*

!（1)）／!（&）=’$#!

!（1)）／!（2)E94）=3.$>%

!（6）／!（27）=%$%’

!（20*）／!（/*0）=%$%’

进入程序，便可得到包括下列各项物理化学参数的

分析报告表：盐度（:;<）、矿化度（92）、还原参数

（B）、@/、"A、#C*、#20*、1)／&、1)／（2)E94）、20*／

/*0、6／27等项参数（如表’）。

’ 计算原理

利用矿物包裹体成分数据计算成矿流体的物理

化学参数，是基于以下#点假设建立的：

（’）在成岩成矿过程中，流体处于封闭体系，且

气、液、固#态建立了动态平衡；

（*）包裹体中主要成分为氢、氧、碳及其化合物

和含盐的水溶液。即/*、2/3、20、20*、/*0及含

1)27、&27的水溶液。在高温高压下，这些物质相互

反应，建立了化学平衡；

*/*E0*=*/*0 （’）

2/3E*0*=20*E*/*0 （*）

20E/*0=20*E*/EE*F- （#）

2/3E*/*0=20*E>/EE>F- （3）

20*E/*0=/*20# （!）

/*20#=/EE/20-# （.）

2)20#=2)*EE20*-# （"）

2)20#E/*20#=2)*EE*/20-# （>）

（#）成矿溶液中，阴离子摩尔之和与阳离子摩

尔之和，应相互平衡（此处/E、0/-和20*-# 等离子

浓度极低，可忽略不计）；

$6-E$27-E*$80*-3 E$/20
-
#
=$1)EE$&E

E*$2)*EE*$94
*E （?）

令"$G=$/20-# ，则

"$G=$1)EE$&EE*$2)*EE*$94
*E-

（$6-E$27-E*$80*-3 ） （’%）

* 计算公式

4$! 含盐度的计算

包裹体的盐度通常用冷冻法测定。化学法测盐

度需根据包裹体中27-、1)E的含量进行计算。盐度

采用质量分 数（:;<）表 示，即’%%4溶 液 中 含 有

1)27的质量（4）。根据包裹体分析所测27-、1)E
（4／5）的量和水的质量（%/*0），可换算为相应的浓度

&’，即

&’=(’／$’ （’’）

&’—某元素的浓度（HC7／5）；

(’—包裹体中某元素的质量浓度（4／5）；

$’—某元素的摩尔质量（相对原子质量）；

如果127-!11)E，则

:;<=
&1)EI$1)27

&1)EI$1)27E%/*0
I’%% （’*）

如果&27-"&1)E，则

:;<=
&27-I$1)27

&27-I$1)27E%/*0
I’%% （’#）
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!"! 矿化度（#$）的计算

矿化度规定为!升水中所溶解溶质的总质量，

单位以"／#表示。

!"$#%&’#()&’#*+,&- ’#.(+
&
/
’#01’’#2’

’#(1,’’#3",’ （!-）

!"% 还原参数（&）的计算

还原参数4，常以气相中还原性气体摩尔之和

与氧化性气体摩尔之和的比值来表示，即

4$
$.,’$(+’$(.-

$(+,
（!5）

!"’ ()值的计算

成矿溶液的6.值很难直接测定，多数采用计算

的方法。由于多数包裹体属(+,7.,+701()体系，因

此溶液的6.值主要受(+,分压（%(+,）和01()浓

度所控制。通常当盐度低于,89时，认为溶液中离

子强度较低，活度较高，溶液的6.值主要由碳酸

（.,(+/）的一级解离常数2!和!!:／%(+,来确定，

即

6.$%&!’)"（!!:／%(+,） （!;）

< %(+,$%·#(+,
= 6.$%&!’)"（!!:／%>#(+,） （!?）

如果质量分数",89，溶液中的离子强度增大，

活度降低，溶液受到非理想性和络合物生成的双重

影响，此时6.值应按下式近似计算：

6.$%&,’)"
!!:
%(+,

&)"（!,’
!
, !’

!!:
%(+# ,

） （!@）

将此式与（!;）式相比可以看出，尽管在高盐度

（如热卤水）的水溶液中，6.值也将随!3:的增大

而升高，但其上升速率已变得缓慢，表明此时成矿溶

液具有一定的缓冲6.值的能力。

再比较（!;）、（!@）和（!A）式可看出，成矿溶液的

6.值主要取决于［.(+&/ ］／［.,(+/］的比值，当6.

"?B/时，溶液中［.(+&/ ］"［.,(+/］，金属以重碳

酸盐络合物的形式搬运，当［.,(+/］"［.(+&/ ］时，

由于.,(+/ 的分解逸出大量(+,（沸腾包裹体出

现），重碳酸盐络合物遭到破坏，金属便沉淀下来形

成矿体。

当因客观条件，无法测定包裹体液相成分，而只

测得气相成分时，6.值可由下式计算：

6.$%&/’)"（［.(+&/］／［.,(+/］） （!A）

此时，［.(+/&］可通过化学反应（5）"（A）算出：

［.(+/&］$/ &8·&!·&/·%·#(+,／&# ,（,8）

代入（,8）式，

6.$%&!’)"·［/ &8·&!·&/·%·#(+,／&# ,

／（&8%#(+,）］ （,!）

整理后，

6.$,/
（%&8’%&!）’!/

（%&,&%&/）&!/
（%&,&%&/）&,/)"

（%·#(+,） （,,）

式中%&8、%&!、%&,、%&/ 为 化 学 反 应（5）、

（;）、（?）、（@）式的平衡常数。

!"* !+值的计算

’C代表成矿溶液的氧化7还原电位。它和还原

参数4同样是表示成矿溶液的氧化D还原性质的。

’C的高低与成矿溶液的6.值有关，也与封闭体系

中各项化学反应有关。根据反应式（-）：

’C!$’
8
!’
()
*+)E

,(+,·!
@
.
,

,(.-·,
,
.,+

，将常数值代入并简

化得：

’C!$’
8
!’,F-@>!8&5)·)"

"(+,
"(.-·"

,
.,+

&!FA@>!8&-·)·6.’,F-@>!8&5>
)·（)"#(+,&)"#(.-&,!"%·#.,+）

同理根据式（/）得到：

’C,$’
8
,’AFA8>!8&5)·)"

"(+,
"(+·".,+

&!FA@>!8&-·)·6.’AFA8>!8&5>
)（)"#(+,&)"#(+&)"%·#.,+）

体系的’C$
!
,

（’C!’’C,） （,/）

如果体系中无(+生成，则反应式（/）不能进

行，’C便等于’C!，溶液的电位便完全由反应式（-）

所决定。

’8!、’8,为反应（-）和（/）的标准电位。

!F, 逸度的计算

逸度系指某一组分在混合气体中的有效分压。

通常用,G表示。

,G$%·-G·"G （,-）

式中%—成矿压力（大气压或!85H1）；

-G—某一组分所占混合气体的摩尔分数；

"G—某组分的逸度系数。
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!!"#$"·#!"#·!!"# （#%）

!!&’$"·#!&’·!!&’ （#(）

!!"$"·#!"·!!" （#)）

但是氧逸度!"#的计算却不宜采用上述公式，

这是因为氧很活泼，在高温高压下多与物质发生化

学反应，生成水和相应的氧化物，故包裹体成分很难

测出游离氧，所以!*#得采用如下公式计算：

+,!"#$
-
#
（+,
!!"#
!!&’
.#+,!&#".#+,".

"$%
/0//’%&

） （#1）

"$%为化学反应自由能，不同温度下的值可从

热力学手册中查得。

!0" 元素浓度比值的计算

不同的元素比值能反映成矿热液的不同类型。

根据2*34435及许多地质工作者多年的研究，提出

了一 个 确 定 成 矿 热 液 类 型 的 经 验 指 标。 即：当

#（67）／#（8）!#、#（67）／#（!7.9,）"’时，为典

型的岩浆热液型；当#（67）／#（8）"-/、#（67）／#（!7
.9,）!-:%时，为典型的热卤水型；介于二者之

间，#!#（67）／#（8）!-/、-:%!#（67）／#（!7.9,）

!’时，可能为沉积型和层控热液型。

;／!比值作为矿床类型的标志也常采用。当

#（;）／#（!+）"-或接近于-时，是某些锡矿、伟晶岩

和矽卡岩矿床的标志。当;／!+比值很小时，即成矿

热液中!+为主要阴离子，;及其他阴离子含量极低，

其作用可忽略不计，反映了原生沉积或地下热卤水

成因，如密西西比河谷型矿床和中国南方的许多铅

锌矿床属于此类型。

矿物包裹体中经常采用的元素比值计算如下：

#（67）／#（8）$’67／’8 （#<）

#（67）／#（!7.9,）$’67／（’!7.’9,）（=/）

(（!"#）／(（&#"）$’!"#／’&#" （=-）

#（;）／#（!+）$’;／’!+ （=#）

根据这些计算出&：!："：>：!+比值。

设上述元素的克原子数目为?，以碳原子数为

标准，则各元素的原子数目为：

)&$’&#@#.6!&’@’.’!#&(@( （==）

)!$6!&’.’!#&(@#.’!".’!"# （=’）

)"$’"#@#.’!".’!"#@#.’>"
#A
’
@’ （=%）

)>$’>"#A’ （=(）

)!+$’!+ （=)）

令 )&／)!$*；)!／)"$+；)"／)!$,；

)>／)!$#；)!+／)!$B （=1）

则：&C!C"C>C!D$DCEC8CFCB （=<）

经与刘斌等热力学专家探讨，认为上述计算公

式与前人的热力学计算公式基本吻合。

= 计算结果及应用

表#是一组矿山研究样品的实际计算结果。这

组样品采自内蒙古乌奴格吐山大型斑岩铜矿床。该

矿区发育一套典型的>G’.、8.、"&A交代面状环形

蚀变矿化带。由内向外主要蚀变带为石英H钾长石

化带（BH8I）、石英H绢云母化带（BH>35）、伊利石H水白

云母化带（DH&）。样号 J（兰）为地表无矿化的石英

样品。

从表#数据可看出，由内向外，流体组成及物化

参数的变化规律是：盐度（KLM）、矿化度（9!）、67／

8、气体总量、!"#含量、!*#有规律地依次降低，N&
值逐渐升高。说明成矿过程是在高温、高盐度、高密

度的酸性介质中形成的。随着流体的逐渐向外运

移、受环境地下水和成矿作用的影响，使流体进一步

被稀释，温度、盐度降低，溶液逐渐向碱性过渡，同

时，流体的!*#也减小，岩体和围岩发生蚀变。这些

变化与野外地质观察基本吻合。

表! 乌奴克吐山斑岩铜矿床物理化学参数变化

#$%&’! ($)*$+*,-.,/012.*3$&431’5*3$&0$)$5’+’)./,)+1’67-78’+7.1$-0,)012)23,00’)9’0,.*+

样号 矿物 矿体 蚀变带 &／, "／-/%O7 N& !*#
矿化度

（9!）
盐度（KLM） 2

!"#／

-/A(
#（67）／

#（8）

JP=#Q- 石英 钼矿 BQ8I (#= =// %0/% -/Q#= %’ <0% /0)# -= (
JP’=／- 石英 铜矿 BQ>35 %)= #// ’0)( -/Q=- () <0/ -0’# ) -0=
JRFFQF’ 石英 非矿化 DQ& ’#= -// (0-% -/Q’’ ’= %0- -0#’ ’ /01
J（兰） 石英 无矿化 无 =<= -// (0)% -/Q%- -(0) -0< =0/ # A

注：&—绝对温度；"—压力；-—氧化还原参数；!*#—氧逸度；9!—-升水中所溶解溶质的总克数。
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上述计算原理、计算公式及计算结果可以证实

本程序是切实可行的。为了适应地质工作者科研与

生产的需要，目前采用!"#$%&’!语言编制的计算

程序在中国科学院地质与地球物理研究所矿产资源

研究重点实验室流体包裹体实验室可以无偿使用。

有问题者请与通讯者()*+,联系。

志 谢 本文在编程过程中得到姜云鹏先生的

大力协助，在此致谢。匿名审稿专家提出了宝贵的

修改意见，谨致谢忱。

!"#"$"%&"’

-."*/010#0234$0#5(65(7)89.:*)+;<)(*:<+:)+:(7*,8=.［>］0
-(+?+:=：@(8,0ABC0D8B<(02E2F$（+:’5+:(<(）0

G+-G*:9H5+@023F40I+*=7*)<8JK5.<+;8E;5()+;*,K*7*)(6(7<J87
=*<;8)K8<+6+8:<8J+:;,B<+8:<+:)+:(7*,<［L］0@(8;5()+<67.，（$）：

2$4E2MN（+:’5+:(<(O+65":=,+<5*C<67*;6）0

G+B-，P5BHQ*:9H5(:R0$&&&0H8J6O*7(<*:9(/*)K,(<J87;*,;B,*6S
+:=65(65(7)89.:*)+;K*7*)(6(7<8JJ,B+9+:;,B6+8:<［>］0-(+?+:=：

@(8,0ABC0D8B<(02E$T3（+:’5+:(<(）0
U8(99(7"023FT0V,B+9+:;,B<+8:：>+:(7*,8=+;*,H8;+(6.8J1)(7+;*［L］0

U(W+(O<+:>+:(7*,8=.，2$：2E4TT0
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