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“

lC
u

mP de
”
同位素指同位素体中含有两个或两个以上稀有同位素的情况 (iE ler, 2 0 07)

。

就 目前而

言
,

其主要的研究形式是针对碳酸盐矿物中
`3 c 与

` 80 相成键的同位素个体
,

使用高分辨率气相质谱

技术来测定其浓度进而反推古温度
,

从而在地质温度领域打开了单一矿物相测温的新篇章
。 “

lC
u

mP ed
”

同位素地质温度计区别于传统同位素地质测温的特性在于其只需测定单一物质便可重建地质温度
,

而

不需要了解该碳酸盐形成过程中与其平衡的水的同位素信息
。

自碳酸盐
“

lC
u

mP ed
”
同位素地质测温

技术提出以来
,

该研究手段在古气候重建方面取得了一系列的科研成果
。

虽然
,

较多相关研究均集中在碳酸盐 C
一

O
“

lC
u

mP ed
”
同位素地质测温领域

,

然而值得注意的是

,’C fu mP de
”
同位素地质温度计完全可以拓展到其他同位素体系中来

。

而且
,

如氧气中
` 80 ` 80 的 。

一

。

“

cl
u

mP ed
”
同位素以及 甲烷中

`3 c H 3 D 的 c
一

H
“

cl
u

mP ed
’ ,

同位素的相关应用 已经逐步兴起
。

而未来
,

有机化合物的 C
一

H 和 C
一

C
“

d u

mP ed
”
同位素分馏信号的测定

,

会成为
“

lC
u

mP ed
”
同位素的又一个新

兴方向
。

“

lC
u

mP
e d

”
同位素的实验测定和相关应用均需要精确的同位素平衡分馏参数

。

为了更精确地计

算其同位素信息
,

我们采用超越简谐近似的计算方法 ( iL u ct al
. ,

2 01 0)
。

该方法以简谐水平下研究同位

素效应的 B i g e l e i s e n 一

M a y e r
公式为基础 (B i g e l e i s e n a n d M a y e r, 19 4 7 : ur

e又 19 4 7 )
,

通过考虑简谐模型所

没有考虑的能量项来精确计算结果
。

根据 B o m
一

O PP en he im er 近似
,

在简谐水平下两个物质间的同位素

分馏参数可以表示成这两个物质 PF R F 的比值
,

有
:
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/ XA ) 一 fl
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(XA
’

) e 、 [一 u ,

(XA
’

) ` 2 ] {
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u ,

(二 ) e 、 「一 u ,
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`一 e 、 「一 u ,

(XA
’
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这里
,

iu = hc 。 八 T
。

其中
,

h 为普朗克常数
, c
为光速

,

。 ,
为在第 i 个振动自由度上的分子的简谐频率

,

我们称其为波数
,

以 c m
一

`
为单位

。

k 和 T 分别代表波尔兹曼常数和 以开尔文为单位的绝对温度
。

“

lC
u

mP
e d

”
同位素平衡分馏信号在简谐水平下的计算公式则可 以表示为

:

入
_

_ : (里竺
_ 1、 _ `
生 1) 一 (李
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凡

而超越简谐水平下我们所考虑的能量项最终会以校正的方式乘到 R PF R 的计算公式上
。

我们的计算结果显示
:

甲基 C
一

H
“

lC
u

mP ed
”
同位素的平衡分馏参数在常温时在 5

.

3%
。

左右
,

而超

越简谐水平的校正相可以在常温下贡献约 .0 05 %
。 ; 乙烷的 C

一

C
“

lC
u

mP ed
”
同位素平衡分馏参数在常

温时在 .0 2%
。

左右
,

而超越简谐水平的校正相对于非 H / D 同位素替换的情况下可以忽略
。
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