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全油气系统非常规油气成藏过程中自封闭作用的主要类型
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摘要：非常规油气自封闭成藏机理是全油气系统理论的核心。非常规油气自封闭作用力源于分子间相互作用，其表现形式与作用机

制随储层介质及地质条件呈现差异化特征。本文通过阐述力的作用原理及尺度，明确了非常规油气储层特征及自封闭作用力类型，

并定量表征自封闭作用力大小，形成以下主要成果与认识：①明确非常规油气自封闭成藏的本质是分子间作用力主导的非浮力过

程，首次系统梳理出界面效应、限域效应与位阻效应三大作用机制，揭示了不同作用机制的原理与尺度特征。②厘清不同类型非常

规油气自封闭作用力的影响因素，致密油气与游离态页岩油气的自封闭以兆帕（MPa）级毛细管力为主，受储层孔隙孔径、油-水界面

张力及孔隙壁面润湿性控制；吸附态页岩油气与煤层气的自封闭则由限域效应下的分子吸附力主导，其吸附能受矿物表面性质、孔

隙结构、温-压条件及储层流体特征共同影响。③建立储层孔隙孔径与油气分子尺寸相对大小控制下的自封闭效应模式，超致密储

层孔隙（孔径与分子尺寸相当）以位阻效应为主，对大分子烃类形成机械阻塞；储层孔隙孔径为分子尺寸 38 倍以下时，油气差异吸附

凸显，限域效应逐渐显现；储层孔隙孔径远大于分子尺寸时，孔隙界面效应成为主要的自封闭作用。研究成果系统阐述了非常规油

气自封闭作用的各类分子间作用力类型及定量表征方法，深化了对自封闭成藏机理的认识，为非常规油气藏分布规律研究提供理论

指导。
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Abstract：The mechanisms underlying the self-sealing accumulation of unconventional hydrocarbons form the core of the 
whole petroleum system （WPS） theory.  Forces driving the self-sealing process originate from intermolecular 
interactions， and their manifestations and mechanisms vary with reservoir media and geological conditions.  In this 
study， a series of results and insights are obtained through systematic investigation.  Essentially， the self-sealing 
accumulation of unconventional hydrocarbons is a non-buoyancy process dominated by intermolecular interactions.  For 
the first time， three major mechanisms behind the self-sealing accumulation are systematically identified： interfacial 
effect， confinement effect， and steric hindrance effect.  The principles and scaling effects of these mechanisms are 
accordingly defined.  Factors influencing the forces that drive the self-sealing of various unconventional hydrocarbon 
resources are determined.  Specifically， the self-sealing of tight hydrocarbons and free shale hydrocarbons is 
predominantly driven by capillary pressure at megapascal （MPa） level， governed by the pore size， interfacial tension， 
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and wettability of reservoirs.  In contrast， the self-sealing of adsorbed shale hydrocarbons and coalbed methane （CBM） is 
primarily driven by molecular adsorption forces under the confinement effect， with the adsorption energy jointly influenced 
by mineral surface properties， pore structure， temperature and pressure conditions， and fluid characteristics.  Models 
describing self-sealing governed by the relative sizes of pores and hydrocarbon molecules are established.  These models 
reveal that under ultra-tight pores， where pore sizes are comparable to molecular sizes， the steric hinderance effect 
predominates， causing mechanical obstruction for large molecules.  When pore sizes are less than 38 times molecular sizes， 
differential adsorption of hydrocarbons becomes significant， leading to the gradual emergence of the confinement effect.  
Conversely， when pore sizes are far larger than molecular sizes， self-sealing is primarily driven by the interfacial effect.  
This study presents a systematic elucidation of various types of intermolecular interactions involved in the self-sealing of 
unconventional hydrocarbons， along with methods for their quantitative characterization.  The results of this study deepen 
the understanding of the mechanisms governing the self-sealing accumulation and offer a theoretical guide for research into 
the distribution patterns of unconventional hydrocarbon reservoirs.
Key words： intermolecular interaction， van der Waals force， steric hindrance effect， confinement effect， self-sealing 
effect， whole petroleum system （WPS）， hydrocarbon accumulation mechanism， unconventional hydrocarbons
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油气成藏动力和分布规律是油气成藏理论的重要

研究内容，常规油气藏为浮力作用下圈闭成藏、致密油

气藏为非浮力主导源外成藏、页岩油气为非浮力主导

下源内成藏已成为共识［1-3］。常规油气和非常规油气

在成藏动力和分布规律上的显著差异导致常规与非常

规油气研究长期处于割裂状态，难以实现理论上的统

一与实践上的协同。

全油气系统理论提出常规和非常规油气联合共

存、有序分布，并提出了流体动力场理论模型，将油气

成藏动力场划分为自由、局限和束缚共 3 个流体动力

场［4-5］。在自由流体动力场，浮力主导油气长距离运移

形成常规油气藏；而在局限和束缚流体动力场，非浮力

主导油气短距离运移或源内滞留，形成致密油气藏和

页岩油气藏［4］。这一模型为常规与非常规油气成藏的

动力学机制提供了统一的理论解释，解决了常规-非
常规油气长期割裂研究的困局。

全油气系统中常规与非常规油气成藏边界为浮力

成藏下限，常规油气成藏过程的动力主要为浮力，阻力

主要为毛细管力，与黏滞力；非常规油气成藏的核心特

征在于其非浮力主导的自封闭作用［6］。自封闭作用是

指非常规油气在特定条件下，依赖油气自身内部或油

气与储层介质界面之间的分子间作用力，不依赖外部

圈闭条件，独立成藏并富集保存的地质作用，其中的分

子间作用力包括毛细管力、吸附力和黏滞力等［5］。这

一作用机制与常规油气的浮力成藏存在本质区别，不

同分子间作用力在非常规油气成藏过程中的协同作用

及其作用机制一直是当前研究的难点和热点，不同非

常规油气藏的自封闭作用力类型、定量表征方法及主

控因素仍缺乏系统研究。

据此，本研究以全油气系统理论为指导，聚焦非常

规致密油气藏与页岩油气藏的自封闭作用机理，在明

确力的作用原理与尺度基础上，结合前人研究成果，通

过多学科交叉研究手段，阐明非浮力作用力的类型和

影响因素，尝试定量表征不同类型自封闭作用力大小，

并初步构建了全油气系统油气自封闭作用成藏力平衡

与有序分布模型。研究结果有助于深化对全油气系统

理论的认识，并揭示非常规油气成藏机理，进一步推动

常规-非常规油气一体化研究。

1　油气运聚动力及成藏原理与尺度
效应

在油气系统中，自封闭作用从本质上而言是多种

尺度与多种类型相互作用力共同作用所产生的综合结

果［6］。传统的油气研究主要将重点集中于宏观力学领

域，其研究范畴多围绕较大尺度的地质构造和流体运

移等宏观现象所涉及的力学机制［7］。然而，对于非常

规油气储层，诸如页岩储层与致密砂岩储层这类特殊

地质体，其孔隙尺度呈现出从纳米级至微米级的跨越

特征［8］。在此种微小尺度的孔隙结构体系下，微观力
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的主导作用愈发显著，传统聚焦宏观力学的研究视角

已难以全面阐释其中的复杂现象。通过对自然界中作

用力的深入剖析，明确非常规油气储层研究所关注的

主要作用力和研究尺度，可为自封闭作用动力学建模

提供坚实的理论支撑，助力更为精准地理解与模拟油

气系统中的自封闭过程。

1. 1　力的作用原理

自然界中，存在着 4种基本力（或称为基本相互作

用），分别为引力、电磁力、强相互作用力以及弱相互作

用力［9］。这 4种基本力在物理原理、传递媒介、作用尺

度和量级上存在显著的差异（表 1）。引力是具有质量

物体之间的相互吸引作用，通过时空弯曲以引力波传

递。引力主要主导天体运动，作用范围无限（长程力），

但强度最弱（量级为10-34 N）［10-11］。 电磁力是带电粒子

或带电的宏观物体之间的作用力，以光子作为传递媒

介。电磁力是长程力，是构成物质、化学键和分子间作

用力的核心，量级为 102 N［12-13］。强相互作用力主要作

用于原子核内的质子与中子之间，通过胶子传递，主要

维持原子核稳定（克服质子间电磁斥力）［14］。该力的

作用范围极短（约 10-15 m），但强度最大，仅显现在原子

核尺度。弱相互作用力则主要在一些放射性衰变过程

中发挥作用，如 β衰变。其作用范围最短（< 10-17 m），

强度约为强相互作用力的 10-6倍，仅在亚原子尺度显

现［15］。在油气成藏系统中，引力因质量微小可忽略，

强/弱相互作用力分别作用于原子核及亚原子尺度，与

油气分子行为无关。因此，电磁力是主要相关的基本

力，其衍生的分子间非键能作用（范德华力、静电力和

氢键）是毛细管力、吸附力、空间位阻力以及化学键力

等自封闭力的物理本质［16-17］。

电磁力在原子和分子尺度具有不同的大小和能

量，原子和原子之间的电磁力是化学键作用，分子和分

子之间的电磁力是分子间非键能作用［18-21］。相互接触

的物体之间的弹力、摩擦力、流体阻力、表面张力、气体

压力、浮力和黏结力等都是相互靠近的原子或分子之

间作用力的宏观表现，从本质上说是电磁力。化学键

作为原子间最强的电磁作用（作用能约 eV量级），其作

用距离最短（< 0. 2 nm），严格限定在分子内部［22］。当作

用尺度扩展至分子间范围时，非键作用占据主导地位，

其能量构成（静电能和范德华能）呈现双重性：静电力源

于电荷分布不均，范德华力则由瞬时偶极引发，包含取

向力、诱导力和色散力［23-25］。氢键是一种非共价相互作

用力，它通常发生在含有氢原子的分子与具有较强电

负性的原子之间。从能量谱系看，两个微观粒子相互

作用强度呈现化学键 > 氢键 > 范德华力的递变规

律［26］。氢键作为跨尺度作用力，通过电负性原子（O，N
和F）与质子化氢的静电吸引，在0. 2 ~ 0. 5 nm范围内形

成分子间桥梁［27-28］。而范德华力虽作用能最弱，但其作

用距离可达0. 5 nm以上，在宏观相变、物质聚集等过程

中具有累积效应［29］。作用距离与能量强度负相关：化

学键的短程强作用构建分子骨架，氢键的中程中等强

度作用连接分子网络，范德华力的长程弱作用维系物

质宏观状态。同时范德华力随着两分子间作用距离从

近到远呈现从排斥力到吸引力的变化（图1）。
在油气系统中，原子间化学键和分子间作用力控

制着流体和孔隙间的相互作用。油气成藏体系包含孔

隙与流体以及流体与流体组成的复杂体系［21］。孔隙-
流体与流体-流体组成的体系中同时存在分子自身键

能与分子间非键能作用。电磁力的力学层级在油气

系统中体现为：化学键决定烃类分子本征特性［21］，而

表1　自然界中的基本力及其作用原理

Table 1　Fundamental forces in nature and their action principles

类型

引力

电磁力

强作用力

弱作用力

概念

存在于任何两个物质质

点之间的吸引力

带电的粒子或带电的宏

观物体间的作用力

存在于质子、中子和介

子等强子之间的作用力

各种粒子之间的一种相

互作用

力学原理

经典力学+相对论

经典力学+
量子力学

量子力学

量子力学

传递媒介

重力场和引力波

光子和场

胶子

中间玻色子

作用尺度

宏观力，在微观世界里表现最弱；

长程力，作用于大距离

宏观力，作用于磁场与电场；

微观力，作用于带电荷的粒子；

长程力，主要在原子和分子等小尺度下起作用

微观力，原子核尺度，将质子与中子束缚在一

起；短程力，距离超过约 10-15 m 时，强力变得很

小，可以忽略不计

微观力，放射性现象，作用于自旋为 1/2 的所有

物质粒子，对光子、引力子等粒子不起作用；

短程力，力程比强力更短

相邻质子力/N

10-34

102

0 ~ 102

10-2
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分子间作用力主导流体-孔隙界面行为［5］。在流体

内，碳、氢、氧等原子通过化学键构成不同的烃类分子

或水分子，不同的烃类分子和水分子通过非键能作用

（范德华力、静电作用和氢键）构成孔隙内的流体，分

子间非键能作用影响着分子的相互作用方式，进一步

控制流体流动性；孔隙壁中则由不同的原子通过化学

键形成矿物分子，矿物分子在分子间非键能作用下有

序排列，维持着固体的形状与结构；孔隙内的流体和

孔隙壁通过界面的非键能作用影响着流体在孔隙中

的吸附、流动以及分布情况，进而深刻影响油气的赋

存与运移过程（图2）。

1. 2　力的尺度效应

尺度效应指系统尺度的变化会导致主要相互作用

力的改变，进而引起物质性质、运动规律和基本原理发

生质的改变［30-31］。这一效应在非常规油气储层研究中

至关重要，致密/页岩储层的“自封闭”能力，其核心物

理机制正是尺度效应下电磁力主导的分子间作用力的

不同表现。依据物理学的尺度分级标准及其主导力机

制包括：①宏观尺度（10-4 ~ 103 m）经典力学主导，适用

连续介质理论，浮力是流体运移的主要驱动力；②显微

观尺度（10-6 ~ 10-4 m）表面张力与统计效应（如粒子平

均自由程效应）显现，毛细管力（界面效应）成为关键作

用力；③介观尺度（10-9 ~ 10-7 m）又称纳米观尺度，量

子效应与经典现象并存，主导力包括毛细管力、分子吸

附力（限域效应）和位阻效应（空间位阻力）；④微观尺

度（< 10-9 m）量子力学支配粒子行为，主导力为分子吸

附力、空间位阻力和化学键力［32-34］。尺度变化的核心

在于改变了系统中主导的电磁力的具体表现形式，

从而决定了非常规油藏中流体的主要自封闭力类型

（表 2）。随着研究尺度降至纳米级，体系内物质的作

用原理与运动规律发生深刻变化，主要体现在：①界面

效应增强，比表面积急剧增大，表面力（毛细管力和吸

附力）作用显著增强；②限域效应凸显，孔壁对流体分

子的约束（位阻效应）和相互作用（吸附力）主导行为；

③量子效应显现，在更小的微观尺度（< 1 nm），量子效

应影响增大。例如，甲烷分子在孔径 2 nm孔隙中的吸

附能比宏观体系提高约 40%，其扩散系数则可能下降

高达 3个数量级［33］，显著影响气体的赋存状态和运移

能力。

从常规、致密到页岩油气储层，孔径显著减小，尺

度效应表现尤为突出，研究范畴主要集中在显微观、纳

米观以及微观尺度，力的主要作用形式包含界面张力

0

分
子
间
作
用
能
/(
k
J/
m
o
l) 直接静电作用、

交换作用、交
换-极化作用、
氢键、弱共价
作用力等

多极-多极作用、诱导作用、
色散作用等

库伦作用、
交换作用

静电能 范德华能

分子质心间距离/nm

图1 非键能作用方式［30］

Fig.  1 Diagram showing non-bonded interactions［30］

a b

①

②

③④

⑤

⑤

⑥

⑦

⑧

孔壁 孔隙 孔壁分子 流体分子 油气分子 水分子

图2 分子作用力模型

Fig.  2 Schematic diagrams showing molecular interactions
a.  油气赋存于孔隙内；b.  不同流体之间

（①流体分子间非键能；②流体分子自身键能；③固体分子间非键能；④固体分子自身键能；⑤不同界面分子间非键能；⑥油气分子自身键能；⑦油气

分子间非键能；⑧水分子间非键能）
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以及平均自由程引起的效应。常规砂岩储层孔径范围

在 5 ~ 20 μm，处于宏观-介观尺度过渡区，达西渗流和

浮力是流体运移的主导机制。致密砂岩与页岩储层的

孔隙已深入纳米尺度，致密砂岩储层孔径范围一般处

于 50 ~ 950 nm（图 3），毛细管力成为控制流体赋存和

运移的核心机制。页岩储层孔径范围通常在 5 ~ 
100 nm（图 3）［35］，为典型纳米尺度，流体行为由毛细管

力和分子吸附力共同主导。烃类有机分子的直径在

0. 38 ~ 10. 00 nm，当孔隙尺寸接近烃类分子大小时（尤

其在页岩有机质孔中），位阻效应对流体（特别是重烃

组分）的赋存和流动起决定性作用。

1. 3　油气运聚成藏中常见力的区别与联系

在全油气系统领域，电磁力衍生的分子间非键作

用（范德华力、静电力和氢键）是油气成藏作用力的物

理本质。其所呈现出的表面张力、界面张力、黏附力、

毛细管力和黏滞力等作用力在描述物质间相互作用以

及流体行为等方面具有关键意义，厘清它们之间的区

别与联系对于深入理解众多自然现象和工程应用至关

重要。

表面张力是指作用于液体表面，使液体表面积趋

于最小的力（图 4），体现一种内聚作用。从微观层面

来看，液体分子间存在范德华力，在液体内部，分子受

到周围各个方向分子的作用力，合力为 0；而在液体表

面，分子所受的向内的拉力大于向外的拉力，这种不平

衡力导致液体表面存在一种收缩趋势，这就是表面张

力的本质［36］。表面张力主要指液相与气相接触的特

性，是同种分子间作用力，内聚力越大，表面张力越大。

表2　力的尺度效应

Table 2　Scaling effect of forces

尺度

宏观

显微观

介观/
纳米观

微观

直径

10-4 ~ 103 m

10-6 ~ 10-4 m

10-9 ~ 10-7 m

< 10-9 m

力学原理

经典力学

经典力学

经典力学和量子力学

量子力学

基本作用力及其表现形式

万有引力和电磁力，具体表现有浮力

和压力等

万有引力和电磁力，具体表现为由表面

张力（包含毛细管作用）等引起的效应

万有引力和电磁力，具体表现为由表

面张力和平均自由程等引起的效应

电磁力，具体表现为量子化和波粒二

重性

典型储层

常规砂岩

致密砂岩

页岩和煤层

超致密储层

主导力类型

浮力

毛细管力

毛细管力、

分子吸附力和位阻力

分子吸附力、

位阻力和化学键力

油

气

黏土矿物间距
金刚烷

砂
饱和烃

环状烃类
沥青

侏罗系�白垩系页岩，斯科蒂安海脊
泥盆系页岩，阿巴拉契亚盆地
美国不同地区烃源岩

He CH4

N2

Hg
H O2

上新统页岩，博福特�麦肯齐盆地
宾夕法尼亚系页岩，阿纳达科盆地

下白垩统特拉维斯峰段砂岩，东德克萨斯盆地
上白垩统佛得角台地段砂岩，皮申斯盆地

上侏罗统伯锡尔段砂岩，东德克萨斯盆地
上白垩统兰斯段页岩，大绿河盆地

粗粉砂
极细砂

细砂

中砂

碳氢化合物 0.5 ~ 10.0 nm 页岩孔隙5.0 ~ 100.0 nm 砂岩孔隙5 000.0 ~ 20 000.0 nm

常规砂岩

致密砂岩

页岩

孔径/μm

颗粒直径

粉砂黏土

10-4 10-3 10-2 10-1 100 101 102 103

图3 各类岩石与烃类流体的孔径谱［35］

Fig.  3 Pore size distribution in various rocks and hydrocarbon fluids［35］
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界面张力则是更为广义的概念，它不仅涵盖液

体-气体界面（此时等同于表面张力），还包括液体-液
体和液体-固体等不同相界面之间的作用力（图 5）。

若液体分子处于某固体表面，液体分子同时还受固

体表面分子的吸引作用，也就是除了内聚力之外，

还产生了黏附力。界面张力的大小取决于相界面

两侧物质的性质差异［37］。以油-水界面为例，由于

油和水的分子结构与性质不同，它们之间存在明显

的界面张力，导致油、水不相溶，在混合体系中会自

发分层。

黏附力主要描述的是不同物质相接触时，在界面

处产生的相互吸引力［38］。黏附力的本质是不同分子

间作用力，包含范德华力、静电作用力以及化学键力等

多种作用。在固体与液体的接触中，黏附力表现为液

体对固体表面的附着能力。它使液体在固体表面铺开

甚至渗透到其内部，这就是润湿，也叫浸润。内聚力和

黏附力的竞争决定润湿程度，可用接触角（θ）等参数表

征（图5）。

毛细管力本质是界面力，是指微细孔隙中存在互

不相溶的两相流体时，由于孔隙内壁对两相流体的润

湿性不同，会在两相流体的接触面产生一个压力

差［39-41］（图6）。主要与两相流体的界面张力、毛细管半

径和两相流体接触角等有关［42］。在油气开采领域，毛

细管力对油气在储层孔隙中的运移和分布有着重要影

响。当油气在地层孔喉系统中运移与水遭遇时，由于

储层的润湿性不同以及油-水或气-水的表面张力不

同，会产生毛细管力，毛细管力的方向指向非湿相，此

时油-水或气-水的分界面通常不是水平的，而是弯

曲的。

黏滞力是流体在流动过程中，由于流体内部各层

之间存在速度梯度，相邻流体层之间产生的阻碍相对

水滴

内部
表面

固体

水分子

图4 表面张力示意图［35］

Fig.  4 Schematic diagram of surface tension

水

pc

压力

r

θ
水

r

θ

a b

pnw

非润湿相
自由表面

高度(h)

p
c
=p

nw
-p

w

p
c
=0 自由表面

p
nw
=ρ

nw
gh

p
w
=ρ

w
gh

岩石颗粒 岩石颗粒

水
油

图6 毛细管力及其影响因素

Fig.  6 Capillary pressures and their influential factors 
a. 地下两相介质中的毛细管力及其影响因素；b. 含油气目的层内油、水之间的毛细管力及其与介质之间的相互关系

pnw. 非润湿相毛细管力；Pw. 润湿相毛细管力；pc. 压力差；ρnw. 非润湿相流体密度；ρw. 润湿相流体密度；g. 重力加速度；r. 多孔介质的有效半径；

θ. 不同相态间的接触角

θ

γ

γ γ

气-液

气-固液-固

气体

流体

固体

图5 界面张力示意图

Fig.  5 Schematic diagram of interfacial tension
γ液-固为液体与固体间界面张力；γ气-液为气体与液体间界面张力；

γ气-固为气体与固体间界面张力；θ为不同相态间的接触角
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运动的内摩擦力。黏滞力的大小与流体的性质（如黏

度）、流速梯度以及接触面积有关。在层流状态下，黏

滞力遵循牛顿黏性定律。

表面张力、界面张力、黏附力、毛细管力和黏滞力之

间存在着紧密的内在联系，这些作用力本质上均源于分

子间相互作用，是分子间引力在不同界面条件下的表现

形式。其中，表面张力（特指液-气界面的界面张力）属

于界面张力里中的特例。界面张力是产生毛管压力的

根源，毛细管力的大小与表面张力、界面张力以及毛细

管的几何参数密切相关（图6）。黏附力与表面张力、界

面张力也存在一定联系，在液体与固体表面接触时，黏

附力、表面张力和界面张力会影响液体在固体表面的浸

润程度（即润湿性），进而影响黏附力的大小。而黏滞力

主要影响流体自身的流动特性，与其他几种力虽作用机

制不同，但在多相流体系中，它们会相互耦合，共同影响

体系的整体行为。例如，在油-水-岩石三相体系中，表

面张力、界面张力、黏附力、毛细管力以及黏滞力会同时

作用，影响油气的运移、聚集和开采。

2　致密油气自封闭成藏作用

2. 1　致密油气自封闭成藏主要受毛细管力控制

致密油气作为人类最早开发的非常规油气，是化

石能源结构中的重要组成部分［43］。致密油气藏一般

具有流体分异差、无统一的油-水界面、油水常多相共

存、含油饱和度变化大、整体普遍含油的自封闭成藏特

征［41］。这主要是由于致密油储集体广泛发育纳米级

孔喉系统，为非浮力聚集成藏机制［44］。在致密油气藏

中分子间作用力表现为毛细管力自封闭，致密油气自

封闭可以理解为致密储层内部的高含水孔隙中形成了

毛细管封闭，巨大的毛细管力使致密油运移受阻从而

在致密孔隙中富集成藏。毛细管力本质是电磁力在

油-水-固界面的宏观表现，作用尺度为显微观。

Watts［45］首次提出了毛细管力封闭机理。毛细管力封

闭指非润湿相与润湿相在两相界面中达到平衡的一种

状态。若在单根毛细管内，则是非润湿相无法驱替润

湿相，若在多孔介质中，则是非润湿相无法突破多孔介

质最大连通孔隙中的润湿相。根据毛细管理论，油-
水界面处的毛细管力的计算公式可以用杨-拉普拉斯

方程来表示［46］：
pc=pg-pw=2σcosθ/r （1）

式中：pc为油在孔喉的突破压力，MPa；pg和 pw分别为油

相与水相的压力，MPa；σ 为油与水之间的界面张力，

mN/m；θ是气、液、固三相之间的接触角，（°）；r为多孔

介质的有效半径，m。

超压作为油向致密储层充注的主要动力，而毛细

管力作为充注的阻力，已成为业界共识［47-49］。致密油

气藏中的油气来源于邻近的烃源岩，烃源岩产生的油

气在生烃形成的生烃膨胀力作用下离开烃源岩充注到

邻近的致密储层中，在致密储层内微纳米尺度孔隙的

毛细管力作用下“自封闭”成藏［6］。Jiang 等［50］对致密

砂岩储层天然气充注的力平衡机制进行了研究，发现

在致密储层中驱动油气聚集的主要力为气体膨胀力和

毛细管力。致密砂岩储层孔喉空间较小，当烃源岩生

成的气体增加所形成的膨胀力等于毛细管力和静水压

力之和时，驱动力大于阻力，部分气体可以运移到储层

中；如果生成的气体不能克服储层中的毛细管力，则气

体就无法迁移到储层中［50］。致密油气储层内自身不具

有生烃能力，油气乃是“外来”的，在油气进入致密储层

后，随着气体膨胀力的耗尽，油气在毛细管力的作用下

图7 油-水及气-水界面张力分子动力学模型

Fig.  7 Model for molecular dynamics simulation of oil-water 
interfacial tension

a. 油-水界面；b. 气-水界面；c. 原油样品组分分子及气、水分子
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被封闭在储层中形成致密油气。毛细管阻力的大小主

要取决于不同孔隙间孔径的差值及其对应的毛细管力

差。当油气充注动力大于毛细管阻力时，气体可进入小

孔隙中；反之，若充注动力不足则小孔隙难以被充注，表

现为高含水饱和度。当流体由小孔隙向大孔隙运移时，

毛细管力差指向大孔，油气更容易在大孔中聚集。这一

机理在油气充注物理模拟实验中得到验证，即当膨胀

力、静水压力等动力等于毛细管力时，达到浮力成藏的

临界条件［51］。赵文等［52］开展了致密砂岩气充注数值模

拟，实验以毛细管力为阻力，以源-储压差为动力，实验

结果发现天然气充注进入储层孔隙需要克服孔隙内的

毛细管阻力，该阻力的大小与毛细管直径的差值有关。

因此，在致密砂岩中当油气运移的动力无法克服毛细管

力时，油气被“封闭”在致密储层中。在致密储层系统内

（如从页岩到致密储层或从致密储层到甜点层）的油气

运移过程中，驱动油气从小孔向大孔运移的主要动力是

不同尺度孔隙间的毛细管力差［53］。

2. 2　毛细管力定量表征

致密油气“自封闭”成藏的主要作用力为毛细管

力，对致密储层中毛细管力的大小进行定量表征是研

究致密储层成藏动力的基础。常规中-高渗透油气藏

中岩石孔喉尺度较大，毛细管力对油气的流动影响较

弱。而在致密储层中，岩石孔喉尺度小，毛细管力对储

层流体赋存及流动的影响较为显著［54］。其作用力大

小不仅受孔喉尺度的影响，还受孔喉连通性和润湿性

的影响［42］。致密储层孔喉及连通性表征可通过纳米

CT扫描、高压压汞、低温氮气吸附、核磁共振等技术手

段实现，并建立微观孔隙结构模型［55-56］。分子动力学

模拟是一种纳米尺度研究的先进手段，可用来研究高

温高压环境下的界面张力。

分子动力学方法计算油-水界面张力的流程包

括：①对研究的原油进行全组分表征，明确原油分子组

成及质量分数；②根据原油全组分测试结果，以尽可能

涵盖多种油分子种类（直链、支链环烷烃、芳香烃）为目

标，选取质量占比较高的油分子为代表，选择油分子构

建油相模型；③先建立一个充满油分子的盒子，然后建

立一个水分子的立方体盒子，最后进行组合，形成油-
水表面张力模型（图 7）；④进行结构优化和分子动力

学模拟，在模拟过程中，使用Andersen恒温器方法控制

温度，使用Ewald方法计算静电相互作用，采用最陡下

降法优化初始模型的结构，模拟的模块及参数如表 3。
对上述构建的油相和气相模型进行 0. 5 ns的正则系综

（NVT）预平衡模拟和 2 ns的 NVT 平衡模拟，时间步长

为 2 fs，每 2 ps记录一次轨迹信息用于统计分析，以避

免模拟随机性的影响。

界面张力受压力和温度的影响较大，通过设置不

同的温度和压力来模拟不同温-压下的界面张力，通

过分子动力学模拟可得到不同温-压条件下的界面张

力（图 8）。油-水的界面张力与温度和压力变化成负

相关，在高温高压的地层条件下界面张力较地面条件

显著减小，从而导致流体的行为发生变化。油-水界

面张力和温度压力的关系式可表述为：

γ = -0. 180T + 0. 085p + 35. 469 （2）
式中：γ为界面张力，N/m；T为温度，℃；p为压力，MPa。
根据此公式可计算地层高温高压条件下的油-水界面

张力，同时结合不同介质的流体接触角和孔喉半径，可

表3　模拟过程中不同模块的主要输入参数

Table 3　Primary parameters input into varying modules 
during molecular dynamics simulation

模拟模块

非晶胞堆积

（amorphous cell-packing）
结构优化

（geometry optimization）

动力学（dynamics）

参数

加载步长

最大迭代次数

几何优化

时间步长

系综

总模拟时间

模拟步长

恒温器

速度初始化

输入值

1 000
500

Smart
2

NVT
2. 5

1 250 000
Nose

Random

单位

—

—

—

fs
—

ns
—

—

—

注：“—”表示无量纲。

1 8
20
40
60

80
100

120
140

160
0

20

40
60
80
100
120
140

界
面
张
力
/(
m
N
/m
)

32

30

28

26

24

22

20

温度/℃ 压
力
/M
Pa

图8 不同温度和压力下油-水界面张力的实际模拟结果三维图

Fig.  8 Simulation results of oil-water interfacial tension under 
varying temperatures and pressures
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定量表征地层条件下的毛细管力大小。

鄂尔多斯盆地是中国最典型的大型致密砂岩油气

区，致密砂岩油的勘探集中在三叠系延长组［57］。长

（延长组）7段发育致密油，储层孔喉半径较小，多为纳

米级孔喉。长 71亚段和长 72亚段储层以致密储层和特

低孔-特低渗储层为主。油气运移的动力主要来自于

干酪根生烃过程中孔隙流体发生膨胀产生的超压，鄂尔

多斯盆地长7段烃源岩有机质丰度高，生烃产生的生烃

增压成为油气运移的主要驱动力。长 7段储层喉道较

细，根据压汞数据，储层喉道直径一般小于 0. 3 μm
（基于 307 个样品压汞数据），毛细管力介于 0. 77～
7. 40 MPa，平均值为 1. 17 MPa（图 9）。充足的驱动力

驱使油气突破毛细管阻力进入致密储层，当致密砂岩

储层中油气运移的动力耗尽，较大的毛细管阻力使油

气自封闭在致密孔隙中形成油气聚集。

3　页岩油气和煤层气自封闭成藏作用

3. 1　页岩油气和煤层气自封闭成藏主要受分子吸附

力控制

页岩油气和煤层气作为重要的非常规油气资源，

已成为油气增储上产的关键接替类型。页岩油气赋存

于富含有机质的细粒沉积岩中，煤层气赋存于煤层

中［59］。相比于致密砂岩储层，页岩储层和煤层均富含

有机质，页岩油气和煤层气通常为源储一体，为生烃岩

系产生的烃类在源内滞留成藏［60］。页岩油赋存状态

有游离态、吸附态、溶解态和溶胀态［61］，游离态页岩油

以自由状态分布于有机/无机孔隙和裂缝内部，以非极

性或弱极性轻烃组分为主，流动性较好，是现实可采的

资源；吸附态（或类固态）页岩油多在分子间作用力下

吸附于无机矿物表面及干酪根表面，以极性较强的

中-大分子为主，流动较为困难，具有弱可动性；溶解

油则是溶解在地层水、干酪根和天然气中的油，其中干

酪根溶解油是指小分子烃类以分子尺度分散于干酪根

网络中，通过物理溶解作用赋存，流动性微弱，由于其

含量极少，通常可忽略不计；溶胀态页岩油指中-大分

子烃类嵌入干酪根交联结构内部，受高分子链的空间

束缚和范德华力作用，形成类固相“包裹”状态，几乎完

全丧失流动性［62-63］。页岩气赋存状态主要包括游离

态、吸附态（占比 20% ~ 85%）与溶解态［64］。通常以游

离态赋存于中孔、宏孔与裂缝中［65-66］。煤层气赋存状

态有吸附态（占比 70% ~ 95%）、游离态（占比 10% ~ 
20%）和溶解态［67］。页岩和煤储层具有孔隙类型多样

（有机孔和无机孔）、孔喉较小（孔径可到纳米级）、孔径

分布范围大（纳米—毫米级别）的特点［68-69］，不同的孔

隙尺寸其自封闭作用也存在差异。在物性较好的甜点

储层，页岩油气和煤层气中游离态主要受毛细管力控

制形成自封闭，界面效应仍起主导；吸附态油气主要分

布于更致密的孔隙空间，分子平均自由程引起的限域

效应和位阻效应更强，受分子吸附力“封闭”成藏或受

机械阻塞滞留。分子吸附力本质是电磁力衍生的范德

华力与静电力，在纳米孔限域下显著增强。

分子平均自由程是指一个分子在连续两次碰撞之

间可能通过的各段自由程的平均值（图10）［70-71］。分子

多时，分子自由程短，受控于分子大小与温压等。影响

分子平均自由程的效应包括限域效应（又称能量效应

或电子效应）和位阻效应（又称空间效应或立体效应）

等。在页岩油气和煤层气的成藏过程中，分子平均自

由程缩短的情况下，限域效应和位阻效应显著增强。

限域效应指在两个不同介质或同一介质中两个不同的

相界面上，由于界面结构和性质的差异，导致物质在界

面处发生聚集、吸附、取向等行为的变化，从而产生不

同于本体相的性质和行为的现象。纳米限域效应对油
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频
率
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a
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20
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频
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b

孔喉半径/μm
< 0.1 0.1 ~ 0.3 0.3 ~ 0.5 0.5 ~ 0.7 > 0.90.7 ~ 0.9

计算毛细管阻力/MPa

< 0.1 0.1 ~ 1.0 1.0 ~ 2.0 2.0 ~ 4.0 4.0 ~ 6.0 > 6.0

图9 鄂尔多斯盆地致密储层孔喉半径（a）与计算储集层毛细管力（b）频率分布直方图［58］

Fig.  9 Histograms showing pore throat radius （a） and calculated capillary pressure （b） in tight reservoirs within the Ordos Basin［58］
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气分子的行为产生重大影响，从而影响储层中油气的

聚集［72］。在页岩和煤岩储层纳米孔缝系统的限域效

应下，其亲油特性和有机质孔隙的高比表面积使吸附

力成为油气富集的主要作用力［73］。

3. 2　分子吸附力大小主控因素与定量表征

3. 2. 1　页岩油气和煤层气中的吸附作用

吸附是纳米尺度重要的微尺度效应［74］，在纳米受

限条件下，流体与固体界面之间具有更强的吸引力，分

子吸附力是页岩油气和煤层气在纳米孔喉中赋存的核

心机制之一［75］。吸附是指一种物质的分子、原子或离

子能自动地附着在固体表面上并保持稳定状态的现

象。BET理论认为形成吸附的原因是由于固体表面分

子受力不对称和表面结构不均匀性，它不能通过收缩

表面从而降低表面自由能，但可以利用剩余力吸附气

体或液体分子，使不平衡力场得到补偿，而且不同部位

吸附和催化的活性不同（图11）［76］。

根据吸附力的性质，吸附可分为物理吸附和化学

吸附（表 4）。物理吸附主要依赖于分子间力（如范德

华力和氢键），是吸附剂和吸附质之间通过分子间力相

互吸引，形成的吸附现象。物理吸附的吸附（放）热较

小，没有选择性，易解吸（脱附），吸附作用力较弱，吸附

过程可逆。化学吸附则涉及化学键的形成，被吸附的

分子和吸附剂表面的原子发生化学作用，在吸附质和

吸附剂之间发生了电子转移、原子重排或化学键的破

坏与生成等现象。化学吸附的吸附热较大，选择性比

较强，吸附稳定不易解吸，是单分子层的。在页岩油储

层中，物理吸附占主导地位［77］。干酪根有机质与无机

矿物表面通过物理吸附油气分子，形成稳定的吸附态。

根据BET多层分子吸附理论模型，平衡吸附量的大小

与吸附剂的物化性能（孔隙比表面积、孔结构、粒度和

化学成分等）与吸附质的物化性能、压力（或浓度）及吸

附温度等因素有关［77］。

3. 2. 2　复合吸附体系的范德华能与静电能

在非常规自封闭作用机制的探究中，精准解析范

德华能与静电能的大小及其对页岩油气与煤层气成藏

过程的影响作用至关重要。鉴于此，采用分子动力学

模拟展开系统研究。构建源内成藏体系模型应充分考

表4　物理吸附与化学吸附的区别

Table 4　Comparison of physisorption and chemisorption

主要特征

吸附力

选择性

吸附热

吸附速度

吸附层

可逆性

吸附类型

物理吸附

范德华力

无

近于液化热（0 ~ 20 kJ/mol）
快，易平衡，不需活化

单或多分子层

可逆

化学吸附

化学键力

有

近于反应热（80 ~ 400 kJ/mol）
较慢，难平衡，需活化能

单分子层

不可逆（脱附物性质常常改变）

气体分子

其他分子

固体

运动路径

固体

图10 分子平均自由程概念模型

Fig.  10 Conceptual model showing the mean free path 
of molecules

固体表面的原子或分子，不可移动。

受力不均匀

周围介质中的物质粒子

固

体

固体表面的原子或分子，不可移动。

不平衡力场得到补偿

周围介质中的物质粒子

固

体

a b

图11 BET多层分子吸附理论模型

Fig.  11 Theoretical model showing the BET theory-based multilayer molecular absorption 
a. 固体表面原子或分子未吸附周围介质中的物质粒子前受力分布模型；b.  固体表面原子或分子吸附周围介质中的物质粒子后受力分布模型
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虑矿物组分、孔隙结构和油气性质的影响，利用构建好

的模型对页岩气进行吸附模拟，在模拟中设置不同参

数，与实际地质条件相结合，并充分考虑温度和压强的

影响。使用Materials Studio（MS）软件构建了同时兼具

有机质与无机矿物的储层分子模型，进行有机-无机

复合吸附体系吸附能的模拟。

甲烷的分子模型采用球棒模型，全原子模型的键

长和键角分别为 1. 140 Å和 109. 471°（图 12）。干酪根

模型使用石墨烯模型进行代替，石墨烯简化了实际干

酪根孔壁的化学复杂性（真实有机孔含杂原子、官能团

（羧基、羟基）及表面粗糙度），可使模拟过程更为简单。

高岭石和石墨烯的分子模型基于实际的晶体结构。高

岭石属于三斜晶系，具有层状结构。高岭石的具体晶

胞参数为 a=5. 15 Å，b=8. 93 Å，c=7. 38 Å，α=91. 93°，β=
105. 04°，γ=89. 79°，Z=1。单层高岭石的尺寸为36. 47 Å × 
37. 04 Å × 7. 38 Å。石墨烯是一种二维碳材料，由一层

紧密周期性排列在苯环结构（六边形蜂窝结构）中的碳

原子组成。碳原子的配位数为 3，每两个相邻碳原子之

间的键长为1. 42 Å，键之间的夹角为120°。单层石墨烯

的尺寸为36. 47 Å × 37. 04 Å。图 13展示了有机-无机

狭缝孔，沿着 Z轴，石墨烯在左边，高岭石在右边。孔

径（H）的大小定义为高岭石最内层的O原子和石墨烯

最内层的C原子之间的距离，H为6 nm［77］。
采用分子模拟中被广泛应用的 2种模拟方法分子

动力学（molecular dynamics，MD）和巨正则蒙特卡洛

（grand canonical Monte Carlo， GCMC）法 开 展 模

拟［78-80］。首先进行GCMC模拟，采用巨正则系综，目标

气体的化学式、体积和温度是固定的，而系统的分子数

和能量是变化的。化学势是逸度的函数，逸度代表有

效压力，逸度计算采用彭-罗宾森方程（英文名：Peng-
Robinson方程，简称P-R方程）［78］。设定系统温度范围

为 298 ~ 398 K，温度间隔为 25 K。压力范围设定为

0. 1 ~ 20. 0 MPa，压力间隔为 5. 0 MPa。其次，选取吸

附甲烷，输入由P-R方程转换而来的逸度值，再输入设

定的温度值，完成模拟；下一个模拟温度的输入值将保

持不变，压力将发生变化，直到相同温度下所有压力的

模拟完成。然后输入下一个要设置的温度值，依此类

推，然后对仿真得到的数据进行分析和绘制。此过程

可以使用MS软件中的Sorption模块来实现。

对吸附完成的模型进行MD模拟，通过MS软件中

Forcite模块的动力学（Dynamics）方法实现。首先对模

型进行几何优化，使系统达到平衡状态，设定 5组温度

和压力条件进行模拟：①298 K，0. 1 MPa；②323 K 和

5. 0 MPa；③348 K 和 10. 0 MPa；④373 K 和 15. 0 MPa；
⑤398 K 和 20. 0 MPa。选择在 NVT 系综中进行 MD 模

拟，直接输入压力和温度值。从模拟结果文件中获取所

需数据，分析吸附系统的动力学特性。MD模拟可以得

到气体在孔隙中吸附的扩散系数、径向分布函数、能量

变化和浓度分布特征。具体参数设置如表5所示［81］。
由于范德华力和静电力的共同作用，甲烷分子能

够吸附在孔隙壁表面。表 6 列出了不同温度和压力

H原子 C原子

图12 甲烷三维模型

Fig.  12 Methane model

图13 储层分子模拟的初始球棍模型（a）和多面体结构（b）［77］

Fig.  13 Initial ball-and-stick model （a） and polyhedral structure （b） for molecular simulation of reservoirs［77］ 

a.  球棍结构；b.  多面体结构

（H 为孔隙直径；A为模型OA方向；C为模型OC方向）
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下、孔径为 6 nm 时，分子动力学模拟前后范德华能和

静电能的变化情况。当温度和压力同时改变时，范德

华能和静电能的绝对值也与这些变化成比例。在本研

究模拟的温度和压力范围内，动力学模拟后的范德华

能首先降低；随后，随着体系温度和压力的升高，范德

华能又升高。也就是说，体系从释放范德华能转变为

吸收范德华能。吸收的范德华能的量逐渐增加，这表

明体系的稳定性降低。与温度和压力对范德华能的综

合影响相比，温度的影响更大。在甲烷分子吸附后，体

系也会释放静电能。静电能的变化为负值，且其绝对

值增大，这表明体系释放的能量也增加了，从而增强了

体系的结构稳定性。压力对静电能的影响大于温度控

制对静电能的影响。

3. 2. 3　黏土矿物吸附体系的范德华能与静电能

利用MS软件建立蒙脱石、高岭石、绿泥石、伊利石

等黏土矿物模型，将MD模拟用于不同黏土矿物表面的

润湿性（图14）。在MD模拟的最后时刻（1 000 ps）计算

了正己烷与水和黏土矿物表面之间的相互作用能及其

差异，以定量评估液态烃与水和黏土矿物表面的相互

作用（图15）［82］。
分子间非键能计算结果如表 7 所示，非键能绝对

值越大表明作用力越大，吸附能力越强，油分子与不同

黏土矿物表面的非键能（分子吸附力）绝对值大小顺序

为：蒙脱石 > 绿泥石 > 高岭石 > 伊利石，水分子与不

同黏土矿物表面的非键能绝对值大小顺序同样为：蒙

脱石 > 绿泥石 > 高岭石 > 伊利石［82］。

3. 3　位阻效应

位阻效应是指分子内或分子间不同取代基相互接

表6　储层分子模型在不同温度和压力下的能量变化（孔径=6 nm）［77］

Table 6　Energy of the composite adsorption system varying with temperature and pressure under a pore size of 6 nm［77］

压力/MPa

0. 1
5. 0

10. 0
15. 0
20. 0

温度/K

298
323
348
373
398

范德华能/（kcal/mol）
模拟前结构

优化初始值

-22. 345
-154. 639
-359. 993
-577. 184
-782. 954

动力学模拟后值

-30. 194
-189. 749
-300. 821
-371. 051
-430. 109

变化值

-7. 849
-35. 110

59. 172
206. 133
352. 845

静电能/（kcal/mol）
模拟前结构

优化初始值

4. 321
19. 007
26. 938
40. 778
41. 366

动力学模拟后值

-28. 628
-146. 836
-246. 384
-298. 626
-353. 296

变化值

-32. 949
-165. 843
-273. 322
-339. 404
-394. 662

a b c d

H原子 O原子 Mg原子 Al原子 Si原子 K原子

图14 黏土矿物的晶体结构三维图［82］

Fig.  14 Crystalline structures of clay minerals［82］

a.  蒙脱石；b.  高岭石；c.  绿泥石；d.  伊利石

表5　分子动力学模拟参数设置

Table 5　Parameter settings for molecular dynamics 
simulation

模块

动力学（Dynamics）

参数

系综

总模拟时间

总步长

时间步长

力场

静电力求和方法

范德华力求和方法

输入值

正则系综

2 000 ps
1 000 000

1 fs
COMPASS力场

埃瓦尔德法

基于原子法
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近时，距离小于分子平均自由程，分子中原子之间的相

互影响除了电子效应，还有因原子（或基团）的大小和

形状不同，通过相互接触而引起的物理相互作用［83］。
页岩油气和煤层气在孔隙中的位阻效应来源于油气分

子在孔隙中的运动受到孔隙的物理阻碍或机械阻塞。

当储层孔径与油气分子的运动直径相当时，油气分子

和储层孔壁之间不存在长程相互作用，位阻效应导致

页岩油气和煤层气在纳米孔介质中的扩散受阻而自

封闭。

当孔径小于 6 nm时，位阻效应显著［84］。前人利用

辛烷分子代表原油研究了其在不同流体亲和性孔隙中

的赋存与流动规律［85］。研究结果表明，随着孔隙尺寸

的不同，可以将致密介质中的岩石与流体相互作用分

为 3 个区域：①区域 A，孔隙尺寸小，与油气分子的运

动直径相当，较大的分子很难进入孔隙，此时位阻效应

可能起主导作用；②区域 B，孔隙尺寸逐渐变大，位阻

效应被能量因子所取代，较高岩石流体亲和性的分子

（通常是具有较大质量的分子）优先吸附，限域效应起

主导；③区域 C，孔隙尺寸较大，此时孔隙中流体的相

行为与体相相似，主要由界面效应提供自封闭作用

（图 16）。近年来通过氮气吸附、小角散射（SAS）和原

子力显微镜（AFM）等多种实验验证，页岩储层中孔径

小于 6 nm 的孔隙所占的比例较大［86-88］。在此孔径范

围内将存在位阻效应，对油气的运移形成阻碍。当孔

径更小时，位阻效应使分子间距离越加靠近，原子间作

用力主导作用逐步体现，此时，还存在电子效应的影

响，甚至可能形成化学键［85］。
富有机质岩和煤层中富含大量的有机质，干酪根

是页岩油储层中有机质的主要组成部分，其复杂的化

学结构和孔隙系统也为页岩油的自封闭成藏提供了重

要条件。干酪根由碳、氢、氧、硫和氮等元素组成，其化

0  

模拟时间/ps

矿物种类

蒙脱石

高岭石

绿泥石

伊利石

100 250 600 800 1 000 

H原子 O原子 Mg原子 Al原子 K原子Si原子

b1 b2 b3 b4 b5 b6

c1 c2 c3 c4 c5 c6

d1 d2 d3 d4 d5 d6

a1 a2 a3 a4 a5 a6

图15 烃类在不同黏土矿物表面随模拟时间变化三维示意图［82］

Fig.  15 Simulations of non-bonded interaction energy between hydrocarbons and the surfaces of varying clay minerals［82］

表7　液态烃和水与不同黏土矿物界面的分子间非键能统计［82］

Table 7　Intermolecular non-bonded energy of clay mineral 
surfaces with liquid hydrocarbons and water［82］

矿物种类

蒙脱石

高岭石

绿泥石

伊利石

分子间非键能/（kcal/mol）
矿物-油界面

-20 376. 356 140
-4 803. 880 824

-16 933. 581 870
-663. 837 268

矿物-水界面

-117 115. 860 600
-40 769. 962 370
-52 175. 496 010

-2 089. 467 666

1

摩
尔
密
度
/(
m
o
l/
L
)

6.5

6.0

5.0

4.0
10

孔径/nm
100

区域A 区域B 区域C

低岩石—流体亲和力
中岩石—流体亲和力
高岩石—流体亲和力
大孔隙

图16 致密介质中3个不同的岩石-流体相互

作用区［85］

Fig.  16 Three distinct zones of rock-fluid interactions in a 
tight medium［85］
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学结构复杂，包含芳香族、脂肪族和杂原子官能团，是

由杂原子键或脂族链联结的缩合环状芳香核组成的高

分子聚合物［89］。干酪根由多个芳香核缩聚（化学键），

聚合体直径尺寸可达 5 ~ 50 nm。除了干酪根表面吸

附油气受限域效应下的吸附力作用之外，位阻效应可

导致大分子烃类在孔径小于分子直径的孔隙中被机械

截留。受位阻效应与电子效应作用，油气可以自封闭

在干酪根内部结构孔隙中（图 17）。此自封闭机制可

能是页岩干酪根内部类固态烃和煤干酪根内部类液态

烃赋存的主要原因之一。具体的自封闭机制依据油气

分子与干酪根内部孔隙尺寸的相对大小，可以包含不

同位阻效应作用形式，包括分子筛分、分子溶解以及原

子间作用力主导的化学键作用等机制。

4　全油气系统油气成藏力平衡机制与
有序分布模型

4. 1　非常规油气流动特征

根据自封闭作用机制，由不同尺寸分子组成的原

油或天然气混合物通过不同尺寸的孔隙发生流动可以

分为 4 种情况：①当孔隙的尺寸远大于烃类大分子的

尺寸时，油气混合物在孔隙的流动机理以体积流和菲

克扩散为主，大小分子烃类均能流动。此时，自封闭作

用主要以界面效应和限域效应为主导，自封闭作用力

类型以毛细管力和分子吸附力为主。毛细管力自封闭

作用下，流体以游离态形成体积流。吴克柳等［90］研究

页岩气纳米孔气体传输机理时认为，当页岩纳米孔直

径在 10 ~ 15 nm 时限域效应显著，并使用纳米孔特征

长度与气体分子直径的比值小于 38 作为限域效应的

判别指标。当纳米孔尺度小于一定值时，纳米孔的壁

面作用力显著影响流体流动，在高岩石流体亲和性的

小孔隙中形成吸附态，摩尔密度高于体相。②当孔隙

的尺寸仅略大于混合物中烃类大分子的尺寸时，混合

物在孔隙的流动机理以努森扩散为主，位阻效应作用

显现，烃类大分子通过孔的移动速度比烃类小分子慢，

气体容易产生滑脱效应。此时，熵效应是决定系统平

衡状态的效应，油气大分子相比小分子更难进入孔

隙，孔隙中以小分子的油气为主。③当孔隙的尺寸小

于烃类大分子的尺寸而大于烃类小分子的尺寸，此时

混合物在孔隙的流动机理以分子筛分为主，大分子烃

类无法通过孔隙被滞留，位阻效应占主导，形成物理

阻碍或机械阻塞，小分子则缓慢移动。④当孔隙尺寸

进一步缩小至与小分子近乎一致，孔隙可以近似看成

是膜，根据相似相溶原理，分子可以溶解到膜中，并根

据其分子大小以不同的速率扩散通过膜，即发生溶液

扩散过滤。除位阻效应外，还存在电子效应，即可

能形成化学键，此时原子间作用力逐渐起主导作用

（图 18）［64，85］。

4. 2　全油气系统油气成藏力平衡机制与有序分布

模型

非常规油气以非浮力为成藏动力，其自封闭作用

本质是电磁力衍生的分子间作用力在多重尺度下的综

合表现（表 8）。油气分子间作用力具体衍生为 3种核

心作用力：毛细管力、分子吸附力和空间位阻力。非常

规油气主要包括致密油气、页岩油气和煤层气，不同类

型油气藏自封闭成藏作用机制存在差异，主要体现在

起主导作用的自封闭作用力形式与机制的不同。毛细

管力作为电磁力在油-水-固界面的宏观表现（显微

观），形成兆帕级瞬时阻力，主导致密砂岩储层油气滞

留；分子吸附力源于范德华力与静电作用（纳米观），在

页岩/煤层纳米孔的限域效应下增强至 10² ~ 10⁴ kJ/mol
量级，通过吸附-解吸动力学控制烃类赋存状态；空间

位阻力则体现为分子空间排斥（微观），化学键力体现

为分子内吸引（微观），对烃类形成永久性约束（如干酪

根结构孔内油气）。这 3类力构成动态平衡系统：分子

膨胀力（生烃超压）作为关键动力，驱动油气运移。当

交联

小分子

小分子和大分子
之间电子供体和
受体之间作用

大分子 小分子 电子供体-
受体键

大分子交联键

图17 干酪根结构模型［89］

Fig.  17 Structural model of kerogen［89］
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动力超越毛细管阻力时，形成游离态富集；当动力不足

以克服分子吸附力时，形成吸附态油气聚集；当孔隙与

油气分子尺寸比较小时，位阻效应机械筛分大分子烃，

形成不可动油气。该平衡机制揭示，非常规油气的自

封闭成藏本质是油气运移阻力与动力的力平衡作用，

其中孔喉尺寸与分子直径的相对关系通过尺度效应控

制主导力类型。

非常规油气自封闭成藏力平衡演化模型旨在描述

油气在地层中的生成、运移、聚集和保存过程，特别是

非常规油气（如致密油气和页岩油气）与常规油气之间

的相互作用（图 19）。基于自封闭力平衡机制，结合不

同储集介质间油气运聚动力学机制的物理学判识，相

同源岩生成的油气，受储集介质条件差异，而形成页岩

内部—致密储层—常规储层的有序分布。自烃源岩生

成的油气，原位赋存或微运移后滞留在其内部。在烃

源岩超致密孔隙中，受位阻效应和电子效应影响，形成

页岩内部类固态烃和煤干酪根内部类液态，几乎不可

流动；在纳米限域孔隙中受吸附力主导，形成吸附态页

岩油气与煤层气藏；在较大微米-纳米孔隙中受毛细

管力影响，形成游离态页岩油气和煤层气。满足源内

赋存后，排出的油气往邻近致密储层中短距离运移，受

毛细管力封闭形成致密油气藏，该过程以显微观界面

效应为主，阻力突破依赖瞬时生烃超压。若油气排出

后动力充足且储层物性较好，油气进入到常规储层，油

气在浮力主导作用下以达西流的方式发生长距离运

移，形成常规油气藏。

同时，现今地层中非常规油气聚集可能包含两类封

闭机制：①动态平衡型，随着烃源岩生烃产生的生烃增

压超过毛细管力、吸附力等阻力时，油气缓慢渗漏，但由

于阻力的存在，仍能封闭大部分油气形成油气聚集，封

闭效率取决于动力与阻力的比值；②绝对封闭型，包括

储层中的不连通孔隙赋存的油气，以及超致密孔隙中因

位阻效应和电子效应导致的大分子烃被机械“堵死”封

闭的油气，这类油气即便通过压裂改造也很难释放。

模型 条件 流动机理 特点 油气分布特点

界面效应，毛细管力
主导；限域效应，差
异吸附，高岩石流体
亲和性的小孔隙中烃
类大分子摩尔密度高
于体相

熵效应是决定系统
平衡状态的效应,大
分子更难进入这个
区域的孔隙,小孔充
填小分子

死角孔滞留大分子,
小分子缓慢移动

过渡到电子效应,原
子间作用力

根据分子大小,以
不同的速率扩散
通过

大分子无法通过,
发生滞留

大分子通过孔的
移动速度比小分
子慢,气体容易形
成滑脱效应

不会发生滞留体积流、菲克扩散

努森扩散流

分子筛分

溶液扩散过滤分子溶解于膜

R
大分子
>R

孔
>R

小分子

R
孔
>R

大分子

R
孔
>>R

大分子

烃类大分子

烃类小分子

烃类小分子

序号

1

2

3

4

注：空心圆圈为烃类大分子；实心黑圈为烃类小分子；蓝色矩形代表孔隙壁。

孔
隙
壁

孔
隙
壁

图18 位阻效应导致大、小分子通过不同尺寸孔隙流动扩散的可能情况［64，85］

Fig.  18 Steric hindrance effect-induced possible diffusion of large and small molecules when flowing through pores of varying sizes［64， 85］

（R 孔为孔隙直径；R 大分子为烃类大分子直径；R 小分子为烃类小分子直径）

表8　非常规油气自封闭作用力类型与特征

Table 8　Force types driving the self-sealing of unconventional hydrocarbons and their characteristics

力类型

毛细管力

分子吸附力

空间位阻力

化学键力

物理本质

电磁力（界面张力）

电磁力（范德华力和静电力）

电磁力（分子空间排斥力、原子间吸引力）

主导尺度

显微观 （μm）
纳米观 （nm）
微观 （< 1 nm）

作用级别

兆帕级（宏观阻力）

10² ~ 10⁴ kJ/mol
几何约束

时间特性

瞬时阻力和动力平衡

吸附-解吸动力学过程

永久阻碍
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5　非常规油气自封闭作用研究意义和
发展方向

随着全球能源结构转型加速，非常规油气资源已

成为保障能源安全的核心接替领域。然而，其成藏机

理与传统常规油气存在本质差异，尤其在纳米尺度下

的动力学机制研究亟待突破。当前研究正从宏观向介

观、纳米观和微观尺度深化，作用力类型从经典力学主

导的流体压力、浮力，逐步转向分子间吸附力、空间位

阻力、化学键力等复杂耦合作用。在纳米孔隙环境下，

非常规油气的赋存与运移受多物理场耦合控制。页岩

油气分子在干酪根纳米孔隙中的吸附行为不仅依赖范

德华力，还涉及限域效应。同时地层温压场与孔隙结

构的协同作用深刻影响成藏过程。高压异常带的发育

可增强烃类滞留，而高温环境则可能降低有机质吸附

稳定性。非常规油气成藏动力研究的尺度从宏观向纳

米尺度进军，物质性能及其运动规律和原理逐步从经

典力学向量子力学转变，作用力类型与作用机理更为

复杂，理论与技术都亟需创新。

非常规油气成藏机理在介观与微观尺度的研究已

突破传统地质学边界，向多物理场耦合的纳米科学领

域深度延伸。当前研究聚焦于 1 ~ 100 nm尺度下的分

子间作用机制，涉及分子动力学模拟、表面物理化学表

征等多学科交叉融合。在纳米限域环境中，范德华力、

静电力等短程作用力的定量表征已取得突破性进展：

基于原子力显微镜（AFM）的力谱技术可实现单分子水

平吸附力的原位测量，而分子动力学（MD）模拟可重构

页岩油气分子在干酪根孔隙中的动态吸附轨迹。现有

理论模型揭示了多力平衡对油气赋存状态的控制机

制：当孔隙直径小于分子平均自由程时，位阻效应主导

的立体排斥力与吸附力形成动态平衡，导致油气分子

在纳米喉道处形成自封闭结构。最新实验证实，在 2 ~
5 nm孔径范围内，甲烷分子的扩散系数较常规孔隙下

降2 ~ 3个数量级。这种反常输运行为源于限域效应。

然而，当前研究仍面临三大科学挑战。①多场耦

合作用机制：地层温度-压力耦合场对纳米尺度力平

衡的影响尚未建立普适性模型，现有理论多基于单一

场假设；②跨尺度关联缺失：分子尺度作用力如何向上

传递形成宏观储集性能，缺乏有效的尺度桥接算法；③
原位表征技术局限：现有显微技术在保持地层温压条

件下的原位观测分辨率不足10 nm。

未来研究可聚焦于开发多物理场耦合的分子-孔
隙尺度模拟平台，整合量子力学计算、介观尺度格子玻

尔兹曼方法和宏观渗流模型，同时需突破纳米限域环

境下的原位表征技术，这些技术突破将为非常规油气

成藏理论的进一步完善提供支撑。

6　结论

1） 非常规油气成藏研究属于显微观、介观与微观

尺度，自封闭作用机制包括界面效应、限域效应与位阻

浮力成藏下限

致密油

页岩油

致密气

页岩气

构造油藏

构造油藏

岩性油藏

地层油藏

沥青

稠油

水合物

海洋

砂岩

致密砂岩

页岩

位
阻
效
应

吸附层游离层
限
域
效
应

致密气、页岩气

致密油、页岩油

非常规油气

分子笼合力

稠油、沥青

浮力

常规油气
毛细管力+
静水压力

吸附力+

毛细管力+
黏滞力

吸附力+
毛细管力

内部滞留

1 μm

50 nm

5 nm

吸
附
力

分子间膨胀力

毛细管力+静水压力100 μm

黏滞力与缩合力

4 ~ 10 nm
沥青

1 ~ 3 nm
环烷烃

0.6 ~ 0.9 nm
链烷烃

0.38 nm
甲烷

a b c

分子间膨胀力

碳酸盐岩缝洞

图19 非常规油气自封闭作用成藏力平衡模型

Fig.  19 Force equilibrium model for self-sealing accumulation of unconventional hydrocarbons 
a. 不同类型油气藏分布地质剖面；b. 不同类型油气藏成藏动力模型；c. 不同类型烃类和储层孔隙尺度模型
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效应，其本质是电磁力衍生的分子间作用力，其在多重

尺度下表现的毛细管力、分子吸附力、空间位阻力和化

学键力。致密油气和游离态页岩油气以毛细管力为主

要作用力自封闭成藏，其基本原理为两相流体间的界

面张力差，受储层孔径、矿物类型与润湿性等影响；吸

附态页岩油气、煤层气主要以分子间吸附力为主要作

用力自封闭成藏，包括范德华能和静电能，其中相互吸

引的范德华能起主导作用，受矿物类型、孔隙结构、温

压、流体特征等影响；而页岩干酪根内部类固态烃和煤

干酪根内部类液态烃以位阻作用自封闭成藏。

2） 孔隙和油气分子的相对大小对应不同的自封

闭作用机制，主要表现为 3种形式：①致密油气与游离

态页岩油气中，孔径远大于油气分子直径，以界面效应

为主，毛细管力起主导作用；②吸附态页岩油气和煤层

气中，孔径约为油气分子直径 38 倍以内，孔隙对油气

产生差异吸附，限域效应逐渐显现，范德华力起主导作

用；③超致密孔中，孔径与油气分子直径相当，以位阻

效应为主，对烃类分子形成机械阻塞，存在分子筛分、

化学键作用等自封闭机制。

3） 结合不同储集介质间油气运移动力学机制的

物理学判识，相同源岩生成的油气，因储集介质条件差

异而形成页岩内部—致密储层—常规储层的有序分

布。含油气盆地油气自烃源岩生成之后，相当一部分

滞留在其内部微纳米孔喉系统中，因孔缝网络狭窄而

发生微距离运移形成页岩油气及煤层气等资源；排出

烃源岩外至邻近的致密储层中的油气，在毛细管力和

黏滞力等非浮力作用下，以局限达西流的方式发生短

距离运移，形成致密油气；排出烃源岩外进入到常规储

层中的油气，在浮力主导作用下，以达西流的方式发生

长距离运移，形成常规油气藏。
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