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Атомистическое моделирование пластовых систем 
месторождений углеводородов

Современные вычислительные методы позволяют выполнять расчеты фазовых диа-
грамм и фазовых проницаемостей среды ab initio (лат. с начала), т.е. без непосред-
ственного привлечения экспериментальных данных. Среди таких методов следует 
в первую очередь отметить методы атомистического моделирования – молекулярной 
динамики (МД) и Монте-Карло (МК), когда свойства и поведение системы выводятс я 
напрямую из формы межатомного взаимодействия.

Метод МК предназначен для определения равновесных термодинамических 
свойств веществ. Он заключается в усреднении параметров по последовательно-
сти случайно генерируемых пробных сдвигов атомов в моделируемой системе 
и позволяе т рассчитывать уравнения состояния и фазовые диаграммы.

Метод МД подразумевает численное интегрирование уравнений движения для 
системы атомов [1] и в силу этого может применяться как универсальный метод ис-
следования вещества. Единственным недостатком является ограничение размера мо-
делируемой системы мощностью используемого компьютера. Современные много-
процессорные системы позволяют моделировать системы размером до 109 частиц, 
что соответствует характерному объему в несколько мкм3. Главное преимущество 
метода МД – возможность расчета не только термодинамических характеристик, 
но и кинетических свойств вещества, таких как коэффициенты переноса, а также ди-
намики равновесных и неравновесных процессов, например нуклеационных [2–4]. 
Особенно полезен метод МД для изучения свойств вещества и процессов в наномет-
ровых м асштабах, поскольку экспериментальные исследования в этой области за-
труднены.

В классических методах МД и МК межатомное взаимодействие задается в виде 
парного или многочастичного потенциала, форма которого считается заранее извест-
ной. В последнее десятилетие с ростом вычислительной мощности компьютеров по-
лучили распространение также квантовые методы, когда расчет межатомного потен-
циала производится в ходе симуляции квантовомеханическими методами. В данной 
статье ограничимся классическими методами, поскольку квантовомеханические рас-
четы не подходят для описания плотных газов из-за недостаточно разработанных ме-
тодов учета дисперсионных взаимодействий.

Ключевым фактором обеспечения достоверности результатов атомистическо-
го моделирования является выбор потенциала взаимодействия в модельной системе. 
Моделирование органических соединений чаще всего производится в рамках концеп-
ции «силового поля» (англ. forcefi eld), когда суммарная энергия Eмол взаимодействия 
молекул вещества представляется в виде суммы вкладов ненаправленного парного 
взаимодействия Eпарн, энергии напряжения связей Eсв и углов Eугл в молекулах и энер-
гии вращения по двугранным углам Eдиэдр:

Eмол = Eпарн + Eсв + Eугл + Eдиэдр. 

ОБЗОРНАЯ ИНФОРМАЦИЯ
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Различные параметризации этих взаимо-
действий позволяют моделировать вещества от 
простейших углеводородов до белков и ДНК.

Для углеводородов разработан ряд раз-
личных наборов параметров силового поля, 
из них наиболее широко применяются набо-
ры OPLS (англ. Optimized Potentials for Liquid 
Simulations – оптимизированный потенциал 
для симуляции жидкостей) [5] и TraPPE (англ. 
Transferrable Potential for Phase Equilibria – пе-
реносимый потенциал для фазовых равнове-
сий) [6, 7]. Параметризация межатомных потен-
циалов OPLS позволяет точнее воспроизвести 
теплофизические свойства жидкой фазы, а па-
раметризация TraPPE предназначена для точ-
ного предсказания фазовых диаграмм. Эти па-
раметризации позволяют прецизионно описы-
вать наблюдаемые фазовые диаграммы чистых 
углеводородов (рис. 1) и их смесей (рис. 2).

Особый интерес представляет расчет мето-
дом МК свойств жидкостей, взаимодействую-
щих с поверхностью, например, в порах. 
Потенциал TraPPE позволяет воспроизвести 
экспериментальные теплоты адсорбции угле-
водородов на силикатных материалах [8], по-
этому представляется целесообразным его ис-
пользование для расчета фазовых диаграмм га-
зов в порах горных пород. В силу необходи-
мости моделирования системы на атомарном 
уровне метод ограничен размерами систем до 

нескольких десятков нанометров, чего, одна-
ко, обычно оказывается достаточно для расчета 
фазовых диаграмм и равновесных плотностей 
веществ.

Метод МД в силу универсальности подхо-
да (прямое интегрирование уравнений движе-
ния) позволяет вычислить не только фазовые 
диаграммы материала с заданным потенциа-
лом взаимодействия, но и фазовые проницае-
мости различных сред.

Возможны два подхода к расчету фазовой 
проницаемости пор методами атомистического 
моделирования. Первый подход состоит в соз-
дании начального состояния, соответствующе-
го двум резервуарам, соединенным порой (на-
ноканалом) и заполненным исследуемым веще-
ством. Затем приложением внешнего давления 
(например, движением стенки одного из резер-
вуаров) создается течение жидкости или газа 
через пору. Проницаемость поры в этом слу-
чае можно вычислить, рассчитав связь между 
внешним давлением и скоростью течения че-
рез пору. Достоинством этого подхода яв ляется 
наглядность и простота интерпретации получа-
емого результата. К недостаткам можно отне-
сти то, что подход применим для изучения те-
чения со скоростями от ~10 м/с и выше. Второй 
подход состоит в исследовании коэффициентов 
переноса в жидкости, находящейся в поровом 
пространстве, и последующего в ычисления 

Рис. 1. Воспроизведение теплофизических свойств чистых углеводородов в молекулярном 
моделировании: а – температуры кипения н-алканов при атмосферном давлении;

б – кривые испарения н-алканов
(Т – термодинамическая температура, P – давление, МПа)
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фазовой проницаемости косвенным методом. 
Достоинство данного подхода – в возможности 
вычислить фазовые проницаемости в пределе 
малых градиентов давления и скоростей, что 
ближе соответствует условиям течения в пла-
стах. Недостаток заключается в необходимости 
сложной обработки непосредственных резуль-
татов моделирования для получения величины 
фазовой проницаемости.

Последние исследования показывают при-
менимость метода МД для изучения тече-
ний в наноразмерных каналах. Так, в рабо-
те [9] исследуется течение двухфазной смеси 

гексана-воды через поры в каолините и влия-
ние, оказываемое на проницаемость пор введе-
нием в поток наночастиц. Результаты молеку-
лярного моделирования позволяют вычислить 
проницаемость поры в зависимости от ее раз-
мера, а также показывают возможность повы-
шения проницаемости пор при введении си-
ликатных наночастиц в небольшой концентра-
ции. Установлена также возможность опреде-
лять методом МД отличия в проницаемости 
пор в зависимости от их строения, структуры 
и вещества стенок [10]. Существует ряд мо-
делей для описания межмолекулярных в заи-
модействий углеводородов с карбонатными 
и силикатными материалами [8, 11, 12], кото-
рые позволяют точно описать характеристики 
адсорбции. Такие модели можно использовать 
для предсказательного моделирования течений 
в порах пластов.

Дополнительным преимуществом метода 
МД является то, что он позволяет изучать кон-
денсацию в поровом пространстве в неравно-
весных условиях. Неравновесность возника-
ет по двум причинам: 1) изменения фазовой 
диа граммы углеводородной смеси при попада-
нии в микропоры из-за капиллярных эффектов 
и 2) перехода в метастабильную фазу при бы-
стром течении (например, вблизи забоя сква-
жины). В работах [13–16] продемонстрирован 
метод исследования проницаемости пор для 
газов на примере моделей этана, азота и угле-
кислого газа в порах силикатной мембраны. 
При некоторых начальных условиях при пе-
реходе газа в пору наблюдалась его конденса-
ция и, как следствие, снижение проницаемо-
сти поры, уровень которой моделировался на 

Рис. 2. Фазовые диаграммы смеси этана-
н-гептана при температурах 63 и 177 °C: 

сопоставление результатов атомистического 
моделирования с потенциалом TraPPE [7] 

и эксперимента

0 0,2 0,4 0,6 0,8 1,0
0

2

4

6

8

10
P,

а б
Рис. 3. Течение смеси этана-азота через пору в мембране из аморфного оксида кремния [16] 

(диаметр поры 0,8 нм, длина 2,85 нм, перепад давления 0,1 МПа):
а – течение эквимолярной смеси при 77 °C (сверху) и –13 °C (снизу); б – течение при –13 °C 

смесей этана-азота с мольными долями этана 5 % (сверху) и 90 % (снизу)
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компьютере. Применительно к модели смеси 
этана-азота МД-моделирование показало об-
разование пробки вследствие конденсации эта-
на при температуре –13 °C при мольных долях 
этана в смеси более 15 % (рис. 3), что приводит 
к резкому снижению проницаемости поры для 
летучей компоненты (азота) (рис. 4). Таким об-
разом, можно заключить, что наличие микро-
пор в породах газоносных пластов должно су-
щественно влиять на фазовую диаграмму газо-
вых смесей и проницаемость. Количественно 
рассчитать это влияние можно в рамках совре-
менных подходов атомистического моделиро-
вания. В работе [17] исследован процесс дина-
мической конденсации модельного газа из ме-
тастабильной фазы на стенках пор. Показана 
разница в скорости конденсации газа в зависи-
мости от смачиваемости поверхности.

Молекулярное моделирование целесообраз-
но применять на масштабах отдельных пор для 
расчетов фазового равновесия и проницаемо-
стей. Однако результаты МД-моделирования 
для отдельных пор возможно обобщить и при-
менительно к модели пласта, если знать рас-
пределение пор в нем по размерам. В этом слу-
чае проницаемости компонентов газовых сме-
сей могут быть усреднены и рассчитана прони-
цаемость пласта. На масштабах пласта целесо-
образно применять гидродинамические модели, 
пользуясь в них уравнениями состояния и функ-
циями фазовой проницаемости, рассчитанными 
в рамках молекулярного моделирования.

Гидродинамические модели фильтра-
ции газоконденсата в пласте в одномерном 
приближени и предложены в работах [18, 19]. 
На примере смеси метана-бутана показывается, 
что газоконденсатная залежь обладает свойства-
ми колебательной системы. Применение моле-
кулярного моделирования для расчетов фазо-
вых диаграмм и проницаемостей пластов позво-

Рис. 4. Проницаемости поры в силикатной 
мембране для этана и азота без примесей 

и в составе эквимолярной смеси 
(результаты МД-моделирования [16])
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ляет уточнить механизмы и параметры фильтра-
ции углеводородных смесей для разработки ги-
дродинамических моделей фильтрации газокон-
денсата в пластах на реальных месторождениях.
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