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流体包裹体压力计研究之二：高温高压下碳氢化合物
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摘　要　　在温度２３～３１５℃、压力高达近２０００ＭＰａ下用金刚石压腔下研究了正庚烷、环己烷及其混合物的拉曼光谱特征。
结果表明：环己烷和正庚烷混合，只是改变了环己烷及正庚烷的平均ＣＨ伸缩振动的拉曼位移，但是并不影响其ＰΔｖｐ关系
式。另外，经过数据拟合，得到了平均ＣＨ伸缩振动的拉曼位移与压力的关系为：Ｐ＝７８２１（Δｖｐ）＋７１５６。该公式可以用来
作为流体包裹体尤其是油气包裹体的压力计。
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　　地质压力是认识成岩成矿作用等以及岩石圈的形成、演
化的重要参数。现今已有的压力确定方法主要有：基于元素

分配和热力学关系而导出的共存矿物对压力计（Ｍｅｒｅｃｉｅｒ，
１９７６；李兆麟，１９８８）及基于矿物中流体包裹体状态方程（张
儒瑗和从柏林，１９８３；刘斌和沈昆，１９９９；卢焕章等，２００４）的
压力估算方法。前者往往容易受到元素带进带出的影响而

得出完全错误的结果；后者则存在着由于体系组成复杂而

不能简单地用纯物质的状态方程来估算包裹体压力的问题。

同时，上述各种方法亦存在着物质组成分析确定和数据处理

上的复杂问题。近些年来一些作者提出了利用流体包裹体

中子矿物的拉曼光谱来研究形成压力的方法（乔二伟等

２００５；郑海飞等，２００５），这为获得地质压力找到了一种新的

途径。然而，由于流体包裹体中的子矿物并非广泛存在，因

此限制了其普遍应用。尽管既方便又可靠，但是却无法适用

于流体包裹体中的烃类包裹体（Ｂｌａｎｃｈｅｔｅｔａｌ．，２００３；
Ｍａｋｈｏｕｋｈｉａｅｔａｌ．，２００３；刘斌，２００５）或者油气包裹体（Ｖｏｌｋ
ｅｔａｌ．，２００２；ＧｒｉｍｍｅｒＪｒｇｅｔａｌ．，２００３；卢焕章等，２００４）。因
此，作者提出了另外一种流体包裹体拉曼光谱压力计的方

法。该方法主要是应用流体包裹体中碳氢化合物的拉曼光

谱来进行压力的标定。

烃类包裹体或油气包裹体广泛存在于和油气有关的矿

物和岩石中，这些包裹体中的主要组分也即油气的主要组分

（卢焕章等，２００４），而烷烃和环烷烃则是油气中最重要的两
类组分（ＴｉｓｓｏｔａｎｄＷｅｌｔｅ，１９８４；潘钟祥，１９８６；Ｈｕｎｔ，１９９６）。
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国家重点基础研究发展计划（９７３计划）项目资助（２００６ＣＢ４０３５０８）．
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因此它们是一种具有潜在意义的流体包裹体压力标定物质。

目前，尽管已有一些学者对它们的拉曼光谱 －进行了研究，但

并不系统。例如 Ｗａｎｇｅｔａｌ．（２００５）研究了正己烷在２３℃、
２０ＧＰａ压力下的拉曼光谱特征，并认为其在１２ＧＰａ时发生
相变；ＫａｖｉｔｈａａｎｄＮａｒａｙａｎａ（２００６）用拉曼光谱研究了正庚烷
在１６ＧＰａ压力下的光谱特征，认为其在１５ＧＰａ左右发生液
体到固体的相变，并在７５ＧＰａ左右发生固体之间的相变；
乔二伟和郑海飞（２００７）研究了正十五烷从室温到３５０℃的
拉曼光谱特征，并讨论了荧光效应；Ｏｇｕｃｈｉｅｔａｌ．（２００６）利用
ａｎｔｉＳｔｏｋｅｓ拉曼散射在高达２ＧＰａ冲击波的作用下研究了环
己烷，发现环呼吸振动和ＣＣ伸缩振动都出现了蓝移。目前
仍缺乏系统的高温高压下这两类化合物拉曼光谱的数据资

料，尤其是其混合物的资料。本文旨在通过金刚石压腔中正

庚烷、环己烷及其它们混合物的原位测量，研究高温高压下

碳氢化合物的拉曼光谱，以探讨其作为流体包裹体压力计的

有关问题。

１　实验

常温下的实验应用活塞式的碳硅石压腔（谢鸿森等，

２００４；段体玉等２００５；徐济安等，２００６）完成。这种压腔没有
加热系统，用０７５ｍｍ厚的不锈钢片作为垫片。高温下的实
验在导向柱式的金刚石压腔中进行，这种设备与 Ｂａｓｓｅｔｔｅｔ
ａｌ．（１９９３）设计的热液金刚石压腔相似（图 １），垫片为
０２５ｍｍ厚的铼片。实验样品皆为分析纯的纯正庚烷、环己
烷及它们的混合物（体积比１１），样品孔直径０３５ｍｍ。压
标为透光性较好的石英砂，厚约 ０１０ｍｍ、长宽约为
０２０ｍｍ，，与样品一起置于样品室中。实验的 Ｒａｍａｎ光谱测
试在北京大学地球与空间科学学院显微 Ｒａｍａｎ成像系统上
进行。光谱仪为 Ｒｅｎｉｓｈａｗ公司生产的 Ｓｙｓｔｅｍ１０００，光源为
Ａｒ＋激光，波长５１４５ｎｍ，激光发射功率２０ｍｗ，狭缝５０μｍ，２０
倍的Ｌｅｉｔｚ长焦距物镜。

实验在２２～３１５℃和逐点加压下进行。每升高一次温
度，测量一个数据，直到预定温度然后降到室温；加压，再升

高温度进行测量，再降到室温。由此就可以获得不同温度、

压力条件下的拉曼位移数据。

实验压力是根据石英 Ｒａｍａｎ谱峰位移与压力的关系确
定（ＳｃｈｍｉｄｔａｎｄＺｉｅｍａｎｎ，２０００）即

Ｐ＝０３６０７９·［（Δｖｐ）４６４］
２＋１１０８６·（Δｖｐ）４６４ （１）

高温下的压力确定需要用下式（ＳｃｈｍｉｄｔａｎｄＺｉｅｍａｎｎ，
２０００）对波数值进行温度校正：

（ΔｖＴ）４６４（ｃｍ
－１）＝２５０１３６×１０－１１Ｔ４＋１４６４５４×

１０－８Ｔ３－１８０１×１０－５Ｔ２－００１２１６Ｔ＋０２９ （２）
式中：Ｐ压力，ＭＰａ；Ｔ温度，℃；（Δｖｐ）４６４待测压力下，石英

４６４ｃｍ－１拉曼峰相对于 ０１ＭＰａ时峰值的位移，ｃｍ－１；
（ΔｖＴ）４６４（Δｖｐ）４６４的温度校正波数值，ｃｍ

－１。

图１　Ｂａｓｓｅｔｔ的热液金刚石压腔装置（据 Ｂａｓｓｅｔｔｅｔａｌ．，
１９９３）
Ｆｉｇ．１　ＨｙｄｒｏｔｈｅｒｍａｌＤｉａｍｏｎｄＡｎｖｉｌＣｅｌｌｏｆＢａｓｓｅｔｔ（Ａｆｔｅｒ
Ｂａｓｓｅｔｔｅｔａｌ．，１９９３）

２　结果和讨论

正庚烷和环己烷的拉曼峰很多（Ｓｔｅｒｉｎ，１９８０），反映出其
内部振动很复杂。其中强度比较大、并在加压和加热实验过

程中一直能清晰观察到且不受其它物质峰严重干扰的拉曼

峰（ＬｉｎＶｉｅｎｅｔａｌ．，１９９１）如下：正庚烷主要有 ＣＨ３和 ＣＨ２的
对称和反对称伸缩振动；环己烷主要有ＣＨ２的对称和反对称
伸缩振动及环呼吸振动（Ｙｏｏｎｅｔａｌ．，２００５；Ｔｕｍｕｌｕｒｉｅｔａｌ．，
２００６）。环己烷因拥有环呼吸振动可以很轻易地把环己烷和
正庚烷区分开（图２）。

ＣＨ３和ＣＨ２都各有两种不同的伸缩振动，其实质都是 Ｃ
Ｈ之间的伸缩振动（Ｃｏｌｔｈｕｐｅｔａｌ．，１９９０；ＬｉｎＶｉｅｎｅｔａｌ．，
１９９１；Ｌａｍｂｅｒｔｅｔａｌ．，１９９８），波数在 ２８００～３０００ｃｍ－１之间。
虽然四种振动频率各不相同，但它们并不是一个个独立的

峰，而是彼此相连组成一个宽大的谱带，因此在处理其中一

种振动时需同时处理其它振动，由于各峰之间的相互干扰，

这样必然会带入更大的误差。为减小误差和便于数据处理，

我们在处理正庚烷、环己烷、环己烷 －正庚烷混合物的 ＣＨ
伸缩振动时，只用一个峰来代替原来的四个峰或者两个峰进

行拟合，即视其为平均ＣＨ伸缩振动，相应地其对应的拉曼

２８９１ ＡｃｔａＰｅｔｒｏｌｏｇｉｃａＳｉｎｉｃａ　岩石学报 ２００８，２４（９）



图２　常温常压下环己烷、正庚烷及二者混合物的拉曼
谱峰

Ｆｉｇ．２　Ｒａｍａｎｓｐｅｃｔｒａｏｆｃｙｃｌｏｈｅｘａｎｅ，ｎｈｅｐｔａｎｅａｎｄｔｈｅｉｒ
ｍｉｘｔｕｒｅａｔａｍｂｉｅｎｔｃｏｎｄｉｔｉｏｎ

峰则可以称为平均 ＣＨ伸缩振动的拉曼峰。另外两种物质
混合在一起，彼此之间的影响是相互的，因此，为了简化叙述

和方便对比，我们仅采用环己烷和环己烷－正庚烷混合物的
数据。

上述所有数据均采用Ｐｅａｋｆｉｔ软件处理，具体结果见表１
和表２。

把环己烷、环己烷－正庚烷混合物平均ＣＨ伸缩振动在
不同温度、压力下的拉曼位移ｖｐ分别减去它们在常温常压下

的拉曼位移ｖ０（环己烷：２９０７ｃｍ
－１；混合物：２９０４ｃｍ－１），得到

Δｖｐ，并对它们进行线性拟合，可以分别得到如下的关系式：
纯环己烷体系：

Ｐ＝８０４５（Δｖｐ）２９０７＋７５８８　（ｒ
２＝０９０４２） （３）

环己烷－正庚烷混合体系：
Ｐ＝７８９３（Δｖｐ）２９０４＋５６７５　（ｒ

２＝０９９２１） （４）
式中：Ｐ压力，ＭＰａ；（Δｖｐ）２９０７、（Δｖｐ）２９０４分别为环己烷、环己
烷—正庚烷混合物平均 ＣＨ伸缩振动的拉曼位移偏移
量，ｃｍ－１。

表１　环己烷平均ＣＨ伸缩振动拉曼峰的实验数据
Ｔａｂｌｅ１　ＥｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｄａｔａｏｆＲａｍａｎｐｅａｋｓｏｆｍｅａｎＣＨｓｔｒｅｔｃｈｉｎｇｖｉｂｒａｔｉｏｎｓｏｆｃｙｃｌｏｈｅｘａｎｅ

温度

（℃）

压力

（ＭＰａ）

拉曼位移

（ｃｍ－１）

温度

（℃）

压力

（ＭＰａ）

拉曼位移

（ｃｍ－１）

温度

（℃）

压力

（ＭＰａ）

拉曼位移

（ｃｍ－１）

２３ ６３ ２９０７．２９ ２５ ２３９ ２９０８．７３ １５６ １４６ ２９０８．６５
２３ ８０ ２９０７．３７ ２５ ２６０ ２９１０．５４ １５６ ２３６ ２９０９．１４
２４ ４５ ２９０７．４４ ２５ ２８７ ２９１１．３６ １５６ ３５７ ２９１０．２９
２４ ５８ ２９０７．２０ ２５ ３４９ ２９１１．５８ １５６ ３７０ ２９１０．８３
２４ ６８ ２９０７．５０ ２５ ３８４ ２９１２．１４ １５６ ３７９ ２９１０．１１
２４ １０２ ２９０５．９６ ２５ ３８４ ２９１３．０２ １５６ ３９９ ２９０９．４４
２４ １２３ ２９０７．７６ ２５ ４２７ ２９１３．３３ １５６ ４６５ ２９１０．８４
２４ ２１６ ２９０９．２６ ２５ ５４３ ２９１４．５５ １５６ ４７２ ２９１０．５８
２４ ４４６ ２９１５．３６ ２５ ５５８ ２９０２．５０ １５６ ７０３ ２９１６．２９
２５ ０ ２９０７．２２ ２５ ５６７ ２９１４．８３ １５６ １０５４ ２９１８．８０
２５ ２４ ２９０６．３３ ２５ ５８１ ２９０２．３５ ２０９ ２５６ ２９０９．４０
２５ ２７ ２９０７．３２ ２５ ６２９ ２９０１．９０ ２０９ ３２０ ２９１０．１１
２５ ３４ ２９０７．７８ ２６ ７５ ２９０８．４１ ２０９ ３８７ ２９１１．１９
２５ ３５ ２９０７．３９ ２６ １２９ ２９０９．４１ ２０９ ４３８ ２９１０．９１
２５ ３６ ２９０６．９３ ２６ ３１７ ２９１１．０１ ２０９ ４６１ ２９１０．０１
２５ ４４ ２９０７．０２ ２９ ６９ ２９０７．６９ ２０９ ５１９ ２９１１．５６
２５ ４５ ２９０７．４４ ５０ ７４ ２９０７．６９ ２０９ ５７０ ２９１２．１９
２５ ５４ ２９０７．０３ ５０ １０２ ２９０７．９４ ２０９ ６０１ ２９１０．９３
２５ ５７ ２９０７．４６ ５０ １５３ ２９０７．５３ ２０９ ７５０ ２９１５．６１
２５ ６２ ２９０７．２２ ５０ １６７ ２９０７．３４ ２６２ ３２４ ２９１０．５９
２５ ６７ ２９０７．３０ ５０ １７８ ２９０９．９１ ２６２ ４２２ ２９０９．８３
２５ ６８ ２９０７．７４ ５０ １９７ ２９０７．７３ ２６２ ４８８ ２９１０．４６
２５ ６９ ２９０６．９５ ５０ ２５７ ２９０９．４７ ２６２ ５５０ ２９１０．４２
２５ ７５ ２９０７．１５ ５０ ２８９ ２９１０．３７ ２６２ ５６１ ２９１１．６２
２５ ８１ ２９０７．６０ ５０ ４４８ ２９１３．８０ ２６２ ６１３ ２９１２．２２
２５ ８４ ２９０８．０４ １０３ １１３ ２９０８．１８ ２６２ ６３１ ２９１２．５０
２５ ８７ ２９０７．４９ １０３ １２９ ２９０８．６９ ２６２ ７８９ ２９１６．３７
２５ ９２ ２９０７．０３ １０３ ２５９ ２９０８．７１ ２６２ ７８９ ２９１２．５９
２５ ９８ ２９０７．２３ １０３ ２６３ ２９０８．６８ ２６２ ９９２ ２９１６．７３

３８９１乔二伟等：流体包裹体压力计研究之二：高温高压下碳氢化合物的拉曼光谱



续表１
ＣｏｎｔｉｎｏｕｅｄＴａｂｌｅ１

温度

（℃）

压力

（ＭＰａ）

拉曼位移

（ｃｍ－１）

温度

（℃）

压力

（ＭＰａ）

拉曼位移

（ｃｍ－１）

温度

（℃）

压力

（ＭＰａ）

拉曼位移

（ｃｍ－１）

２５ １１３ ２９０８．４０ １０３ ２７６ ２９０８．７２ ２１５ ２０９ ２９０７．９４
２５ １３５ ２９０９．１１ １０３ ３０５ ２９０９．２８ ３１５ ３８０ ２９１０．２５
２５ １３８ ２９０８．２５ １０３ ３５６ ２９０９．９８ ３１５ ４７１ ２９１１．３２
２５ １５７ ２９０８．６０ １０３ ４４８ ２９１０．４２ ３１５ ５２８ ２９１２．４５
２５ １６８ ２９０８．３５ １０３ ５８８ ２９１４．２１ ３１５ ６２０ ２９０９．３４
２５ １８３ ２９０９．８１ １０３ ８４９ ２９１８．２２ ３１５ ７２７ ２９１２．４１
２５ ２０８ ２９１０．０２ １３８ ９６９ ２９１９．６１ ３１５ ９５８ ２９１６．４６

表２　环己烷—正庚烷混合物平均ＣＨ伸缩振动拉曼峰的实验数据
Ｔａｂｌｅ２　ＥｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｄａｔａｏｆＲａｍａｎｐｅａｋｓｏｆｍｅａｎＣＨｓｔｒｅｔｃｈｉｎｇｖｉｂｒａｔｉｏｎｓｏｆｃｙｃｌｏｈｅｘａｎｅ—ｎｈｅｐｔａｎｅｍｉｘｔｕｒｅ

温度

（℃）

压力

（ＭＰａ）

拉曼位移

（ｃｍ－１）

温度

（℃）

压力

（ＭＰａ）

拉曼位移

（ｃｍ－１）

温度

（℃）

压力

（ＭＰａ）

拉曼位移

（ｃｍ－１）

２２ ５３２ ２９１０．０９ ２４ ８３２ ２９１５．３０ １５６ １１１６ ２９１８．１１
２３ ０ ２９０４．２６ ２４ １０１５ ２９２０．１７ １５６ １１６８ ２９１９．３０
２３ ３ ２９０３．９２ ２４ １１２７ ２９１９．２３ １５６ １４９２ ２９２３．８４
２３ ３４ ２９０３．９３ ２５ １２８ ２９０５．２４ １８２ １５４８ ２９２４．３７
２３ ５４ ２９０４．４２ ２５ ２０４ ２９０６．５１ ２０９ ２６４ ２９０６．８４
２３ ７１ ２９０４．１８ ２６ １７ ２９０３．８７ ２０９ ３４６ ２９０７．９５
２３ １２３ ２９０４．７５ ５０ ３７ ２９０４．４７ ２０９ ４２４ ２９０８．９５
２３ １４３ ２９０５．２８ ５０ １２６ ２９０５．０１ ２０９ ５６１ ２９１０．７８
２３ １９３ ２９０５．１３ ５０ １５８ ２９０５．５７ ２０９ ５７１ ２９１１．５０
２３ ２１９ ２９０５．６０ ５０ ２６１ ２９０７．３７ ２０９ ７４３ ２９１３．１５
２３ ２２２ ２９０５．５７ ５０ ３２０ ２９０７．７７ ２０９ ８８４ ２９１４．４０
２３ ２２３ ２９０５．５０ ５０ ４５９ ２９０９．６２ ２０９ ９３３ ２９１４．９３
２３ ２４１ ２９０６．７６ ５０ ５６４ ２９１０．９５ ２０９ １２１１ ２９１９．０４
２３ ２５１ ２９０６．３９ ５０ ６５４ ２９１１．５１ ２０９ １２７５ ２９２０．２２
２３ ２６７ ２９０５．９０ ５０ ８５１ ２９１５．５９ ２０９ １６６８ ２９２６．２７
２３ ２６８ ２９０６．２９ ５０ ８８６ ２９１５．３２ ２３９ １７８６ ２９２５．６６
２３ ２８８ ２９０７．２７ ５０ １１５４ ２９２０．２６ ２６２ ３０７ ２９０７．４５
２３ ２９９ ２９０７．４６ ７７ ９４３ ２９１７．５６ ２６２ ４２２ ２９０９．１９
２３ ３６３ ２９０８．３５ １０３ １４１ ２９０５．０５ ２６２ ４７８ ２９０９．９６
２３ ３８３ ２９０８．４７ １０３ ２０２ ２９０６．４４ ２６２ ６２５ ２９１１．６３
２３ ４０１ ２９０８．７０ １０３ ２５３ ２９０６．８０ ２６２ ６８２ ２９１２．４７
２３ ４５９ ２９０９．０４ １０３ ３９５ ２９０８．４９ ２６２ ８２７ ２９１３．８３
２３ ５１７ ２９０９．９１ １０３ ４２５ ２９０９．０２ ２６２ ９５４ ２９１４．８６
２３ ５３７ ２９１０．５６ １０３ ５４７ ２９１０．９３ ２６２ １０６２ ２９１６．４２
２３ ５８５ ２９１０．８１ １０３ ６９０ ２９１２．２０ ２６２ １３２２ ２９１９．６７
２３ ６０７ ２９１０．７０ １０３ ７５６ ２９１２．８０ ２６２ １３７３ ２９０２．８７
２３ ６５２ ２９１２．２２ １０３ １０２２ ２９１６．６９ ２６２ １８２６ ２９２６．１７
２３ ７４２ ２９１３．７３ １０３ １０３６ ２９１７．６６ ３１５ ３６２ ２９０８．４１
２３ ７７４ ２９１４．１１ １０３ １３２８ ２９２１．８８ ３１５ ５３６ ２９１０．４５
２３ ７７７ ２９１３．７５ １３５ １１３８ ２９１８．４９ ３１５ ５３８ ２９０９．０９
２３ ８１９ ２９１４．４０ １５６ １６２ ２９０５．９６ ３１５ ７０１ ２９１２．８３
２３ ９３５ ２９４０．６２ １５６ ２３９ ２９０７．１３ ３１５ ７７１ ２９１２．９９
２４ ６０ ２９０４．０７ １５６ ２９５ ２９０７．８１ ３１５ ９４４ ２９１５．０７
２４ ９４ ２９０４．２６ １５６ ４６６ ２９０９．５８ ３１５ １０４０ ２９１５．７１
２４ ９６ ２９０５．０７ １５６ ５１３ ２９１０．３４ ３１５ １１３６ ２９１６．７９
２４ ２５０ ２９０７．０６ １５６ ６３６ ２９１１．９８ ３１５ １３９１ ２９２０．８５
２４ ５３５ ２９１０．３４ １５６ ７６１ ２９１３．４９ ３１５ １４６４ ２９２２．４９
２４ ７９３ ２９１４．２７ １５６ ８６５ ２９１４．３４ ３１５ １９１１ ２９２６．７２
２４ ８１７ ２９１４．５３

４８９１ ＡｃｔａＰｅｔｒｏｌｏｇｉｃａＳｉｎｉｃａ　岩石学报 ２００８，２４（９）



　　式（３）和式（４）的斜率基本一样，常数项相差２０ＭＰａ，在
石英压标的误差范围之内。因此两式基本上是一致的，也就

是说环己烷和正庚烷混合，虽然影响到了平均ＣＨ伸缩振动
的拉曼位移，但并不影响其 Ｐ－Δｖｐ关系式。于是我们可以
把环己烷、环己烷 －正庚烷混合物的数据放在一起进行拟
合，得到如下的关系式：

Ｐ＝７８２１（Δｖｐ）＋７１５６　（ｒ
２＝０９７３９） （５）

这里，Δｖｐ的意义是它既可以是环己烷、正庚烷平均ＣＨ
伸缩振动的拉曼位移偏移量，也可以是两者混合体系平均Ｃ
Ｈ伸缩振动的拉曼位移偏移量，即 Δｖｐ＝ｖｐ－ｖ０，ｖ０为常温常
压下的拉曼位移。

根据标准误差估计值公式（刘扬和张华丽，１９９７），式
（５）的误差为±６０ＭＰａ。它可以作为高温高压实验中的压标
公式。其适用范围：－０９２ｃｍ－１＜Δｖｐ≤２４２８ｃｍ

－１、Ｐ＜
１９７０ＭＰａ。可以看出，该式最大的方便之处就是同时适用于
环己烷、正庚烷及二者的混合体系，且无须校正。

前面已经提到，烷烃和环烷烃是油气包裹体中最重要的

两类组分，正庚烷和环己烷则是这两类物质中主要的化合

物，因此它们可以代表油气包裹体中的主要组分。上述的实

验结果表明，烷烃和环烷烃这两类物质的混合，只是影响到

了环己烷和正庚烷平均ＣＨ伸缩振动的拉曼位移，但并不影
响其Ｐ－Δｖｐ关系式。所以有理由认为，油气包裹体中其它含
量较低的烃类物质，如果它们对体系的影响存在的话，也同

样只是影响体系中平均ＣＨ伸缩振动的拉曼位移，但并不改
变由烷烃和环烷烃建立起的 Ｐ－Δｖｐ关系式。另外，ＣＨ伸
缩振动普遍存在于每一种碳氢化合物中，并占有绝对优势，

同时在高温高压下其拉曼光谱又是最强的。因此可以把式

（５）推广到作为流体包裹体尤其是其中的烃类包裹体或者油
气包裹体的拉曼光谱压力计。

郑海飞等（２００５）详细介绍了流体包裹体拉曼光谱压力
计的原理，并列举了其中的几种子矿物可以作为拉曼光谱压

力计。与那些子矿物作为压力计的不同之处在于：用平均

ＣＨ伸缩振动的拉曼光谱作为压力计时，不必事先确定流体
包裹体的组成，只要体系存在 ＣＨ伸缩振动的拉曼光谱
即可。

具体使用方法是：首先测量常温常压下流体包裹体中

的平均ＣＨ伸缩振动的拉曼位移 ｖ０。一般选择带有较大气
泡的流体包裹体（这时流体包裹体的压力可以近似地看为常

压），测量其中的平均ＣＨ伸缩振动的拉曼光谱，得到ｖ０。接
着把流体包裹体加热到均一状态，再测量其中平均ＣＨ伸缩
振动的拉曼光谱，得到这时的 ｖｐ，利用 Δｖｐ＝ｖｐ－ｖ０，就可以
得到其拉曼位移的偏移量Δｖｐ。同理，继续加热，将获得不同
温度下的Δｖｐ。然后将各温度下实测的 Δｖｐ代入（５）式，便
得到各特定温度下流体包裹体的内压，而由这些温度和内压

值可获得该流体包裹体的ＰＴ线（或等容线）。类似地，若通
过该方法获得数个同期形成的不同类型流体包裹体（非油气

包裹体，如文献（乔二伟等，２００５）中提到的包裹体）ＰＴ线，

则由它们的交点即可获得其形成温度和形成压力。需要顺

便指出，若流体包裹体是沸腾状态下捕获的产物，则只要均

一温度时的Δｖｐ代入（５）式，便得到流体包裹体的均一压力，
而该均一压力即是形成压力。

３　结论

由本实验可以得出如下结论：

（１）环己烷和正庚烷混合，虽然影响到了环己烷及正庚
烷的平均 ＣＨ伸缩振动的拉曼位移，但是并不影响其 Ｐ－
Δｖｐ关系式。

（２）高温高压下，平均 ＣＨ伸缩振动的拉曼光谱，不仅
可以作为压标，还可以作为流体包裹体尤其是油气包裹体的

压力计。其函数关系为：Ｐ＝７８２１（Δｖｐ）＋７１５６。
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