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摘要：由于受实验室条件和仪器性能制约，难以在高温、高压或超致密环境下准确测定储层岩石的润湿角、界面张力及孔喉半径，从

而难以确定油气运聚过程中所遇到的毛细管力。为解决这一难题，采用分子动力学模拟方法，计算了较低温-压条件下方解石、蒙脱

石、石英和长石矿物表面的润湿角，以及油-水和气-水界面张力。在模拟结果与实验数据高度吻合的基础上，将该方法拓展至高

温、高压条件，模拟相应参数的变化。结合多元线性回归方法计算了储层孔喉半径，依据准噶尔盆地、鄂尔多斯盆地、松辽盆地的区

域背景开展系统模拟研究，获得了中国高、中、低地温场条件下砂岩、火山岩和碳酸盐岩储层润湿角、界面张力以及孔喉半径随埋深

的变化数据，建立了它们与含油气盆地温度和压力之间的定量关系。研究表明：① 随着温度的升高，方解石、蒙脱石、石英和长石的

水润湿角逐渐减小，亲水性增强，压力的增加则使矿物的水润湿角增大，导致其亲水性减弱。整体而言，油藏中的方解石表现出油湿

型，蒙脱石介于中性至水湿性之间，而石英和长石则主要呈水湿性。② 油-水界面张力随着温度的升高逐渐降低，但随着压力的增

加逐渐上升；气-水界面张力随温度升高而降低，但随着压力的增加进一步减小。岩石孔喉半径与孔隙度和渗透率存在一定的关联

性，表明储层的物性特征在流体运移过程中起到了重要作用。③ 不同矿物在不同地温场中的润湿性、界面张力及孔喉结构存在显

著差异。随着地温梯度的增加，湿润角呈减小趋势。界面张力随地温梯度升高逐渐降低，削弱了油-水或气-水界面的分子作用力，

提高了流体的流动性。
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Abstract：Accurately measuring the wetting angles， interfacial tension， and pore-throat radii of reservoir rocks under 
high temperature and pressure conditions or in ultra-tight reservoir environments remains challenging due to laboratory 
limitations and instrument constraints.  These challenges complicate the determination of capillary pressure during 
hydrocarbon migration and accumulation.  Given this， we calculate the wetting angles of the calcite， montmorillonite， 
quartz， and feldspar surfaces， as well as oil-water and gas-water interfacial tension， under relatively low temperature 
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and pressure conditions using molecular dynamics simulation.  After validating the high consistency between the 
simulation results and experimental data， we expand this method to high temperature and pressure conditions to simulate 
the corresponding variations in the above parameters.  Furthermore， we calculate the pore-throat radii of reservoirs using 
the multiple linear regression method.  Through systematic simulations based on the regional settings of the Junggar， 
Ordos， and Songliao basins， we obtain data on burial depth-varying wetting angles， interfacial tension， and pore-throat 
radii of sandstone， volcanic， and carbonate reservoirs under high-， medium-， and low-temperature geothermal fields in 
China.  Accordingly， the quantitative relationships are established between these parameters and the temperature-

pressure conditions of petroliferous basins.  The simulation results indicate that the water wetting angles of calcite， 
montmorillonite， quartz， and feldspar decrease gradually with increasing temperature， suggesting enhanced 
hydrophilicity.  In contrast， the water wetting angles of these minerals increase with pressure， leading to reduced 
hydrophilicity.  Generally， in oil reservoirs， calcite tends to exhibit oil-wet behavior， montmorillonite shows neutrality to 
water-wet characteristics， while quartz and feldspar primarily display water-wet properties.  The oil-water interfacial 
tension decreases gradually with rising temperature but increases progressively with pressure.  In contrast， the gas-water 
interfacial tension decreases with rising temperature and declines further with increasing pressure.  The pore throat radii 
of rocks show certain correlations with porosity and permeability， suggesting that reservoir physical properties play a 
significant role in fluid migration.  The minerals exhibit significantly different wettability， interfacial tension， and pore-

throat structures across varying geothermal fields.  Their wetting angles trend downward with increasing geothermal 
gradient.  Meanwhile， their interfacial tension also decreases gradually with increasing geothermal gradient， which 
reduces molecular interactions at oil-water or gas-water interfaces， thereby enhancing fluid mobility.
Key words：pore throat radius of the reservoir，capillary pressure，wetting angle of the reservoir，interfacial tension of the 
reservoir，molecular dynamic simulation，quantitative evaluation of the whole petroleum system，hydrocarbon migration
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全油气系统概念的提出以及油气动力场成藏模式

的建立，为深层-超深层常规及非常规油气藏的预测、

资源量评价以及勘探开发提供了全新的理论指导和方

法支持［1-3］。该理论体系不仅突破了传统油气成藏研

究的局限性，还在全球范围内深化了对复杂地质条件

下油气富集规律的认识。然而，在实际应用过程中，这

一理论体系仍面临诸多重大挑战，主要体现在油气成

藏动力边界难以精准判别和油气动力场的划分存在困

难，而这些问题的根本原因在于高温、高压或超致密储

层环境下储层的润湿角、界面张力和孔喉半径难以测

量，进而难以确定油气运聚过程中遇到的毛细管力。

毛细管力差是驱动油气从源岩向储层运移的关键

因素，在油气成藏过程中起着决定性作用。较大的毛

细管力差有助于形成稳定的油气藏，因为它能够维持

油气在储层中的稳定状态，并抑制油气向外部扩散［4］。
尽管毛细管力差在油气富集过程中起主导作用，但其

他地质因素同样不可忽视。在盆地尺度上，油气通常

受浮力作用控制，从深层向浅层运移，由凹陷带向隆起

带集中。此外，在某些超压环境下，油气还可能发生强

制运移。在储层尺度上，油气的富集程度主要受毛细

管力差的影响。相比围岩，孔隙度和渗透率较高的储

层即便处于盆地的凹陷区，仍具备油气聚集的潜力。

Pang等通过物理模拟实验模拟了砂岩围岩内、外毛细

管力对油气富集的作用过程，从理论上揭示了油气门

限的形成条件、主控因素及变化规律［5］。研究发现，油

气能否进入储层中聚集成藏，存在一个临界条件，将砂

体内、外粒径比率（D/d）换算成砂体内、外毛细管力之

比，当围岩和储层的毛细管力之比大于 2时，油气才能

进入圈闭聚集成藏。储层含油饱和度和围岩内、外毛

细管力差正相关，储层（目的层）内、外毛细管力差越

大，储层含油饱和度越高。这表明，油气富集成藏的主

控因素为有效毛细管力差。毛细管力差在纵向上的分

布特征使得油气在储层内的富集呈现大肚子曲线特

征，即既存在一个富集成藏高峰段，也存在一个成藏底

限。当有效毛细管力差为0时，即为油气成藏底限。

毛细管力主要通过高压压汞实验进行测量。近年
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来引入了一些新方法。比如，Saafan 等通过电阻率测

量获得了低渗透砂岩的毛细管力曲线［6］。Esmaeili 等
应用岩石切片图像处理和分类机器学习算法来模拟储

层毛细管力曲线［7］。毛细管力也可以根据 Young-

Laplace方程，利用界面张力、润湿角和孔喉半径这 3个

参数间接获得。然而，现有实验仪器受制于技术水平

和设备条件，在高温、高压或超致密储层环境下，难以

准确测定储层岩石的这些关键参数。当前实验仪器只

能测得温度小于 200 ℃、压力小于 70 MPa条件下矿物

的润湿角和界面张力，而在实际地质条件中，油气钻探

深度已超过万米，并且仍然能够发现油气赋存。这表

明，油气存在的地层温度已超过 220 ℃，压力亦超过

140 MPa。实验条件难以符合实际地下真实情况，且

地下油气藏的岩石矿物成分复杂、流体成分多样。迄

今为止，还没有制定出公认的标准来确定地下深部储

层的润湿性和界面张力与埋深的关系。

目前分子动力学模拟方法在润湿性和界面张力研

究中有着广泛的应用。该方法以统计力学和分子运动

理论为基础，从微尺度出发，并使其宏观统计特性遵循

客观守恒方程，其算法简单、计算效率高，不用耗费太

多的人力，能够模拟各种地质情况下的润湿性等，从微

观角度对整个润湿过程有一个清晰的认识，了解各个

过程的相互作用力大小，同时可以通过改变温度和压

力来真实地模拟地下的实际情况［8-9］。
在此基础上，本研究首先采用分子动力学模拟方

法计算了不同温度和压力下方解石、蒙脱石、石英和

长石矿物表面的润湿角及界面张力。然后结合多元

线性回归计算储层孔喉半径与孔隙度和渗透率的关

系。模拟计算结果经超深层油气钻探可靠性验证后，

基于准噶尔盆地、鄂尔多斯盆地和松辽盆地的区域地

质背景，系统研究了中国不同地温场条件下砂岩、火

山岩和碳酸盐岩储层的润湿角、界面张力及孔喉半径

随埋深的变化特征，并建立了其与含油气盆地温度和

压力之间的定量关系。

1　润湿角、界面张力和孔喉半径 3 个关
键参数的研究方法

1. 1　润湿角

1. 1. 1　模型建立与参数设置

润湿性是指多相液体系统中某一相在固体表面上

扩散的能力。润湿性控制着流体在多孔介质中的分布

和多相流动，并且它与油或水的吸附密切相关，对于油

气采收率来说至关重要［10］。若储层亲油，则大量的油

会吸附在岩石的孔隙或孔喉内，导致整个体系的表面

自由焓降低，随着时间的推移，吸附厚度将会越来越

大，导致孔隙内的可动量变低。在低渗透储层中，毛细

管力对流体流动产生重要影响，而润湿性直接影响着

毛细管力的大小和方向［11］。润湿性受到多个参数的

影响，包括压力、温度、矿化度、总有机碳含量、成熟度、

粗糙度和矿物组成等［12］。
采用分子动力学手段来模拟碳酸盐岩、泥岩、砂岩

和火山岩表面的润湿性。选择碳酸盐岩中含量高的方

解石（CaCO3）矿物来代替碳酸盐岩，选择泥岩中含量高

的蒙脱石［Na0. 5（Al1. 5Mg0. 5）Si4O10（OH）2·nH2O］矿物来代

替泥岩，选择砂岩中含量高的石英（SiO2）矿物来代替砂

岩。石英矿物表面的羟基对其润湿性具有显著影响，

能够显著增强石英表面的亲水性。此前的实验和模拟

研究发现，当石英矿物表面的羟基与甲基数量相等时，

其特性最接近地下真实情况［13］。因此，本研究首先将

石英单胞沿着（101）方向切割，然后用羟基和甲基基团

对切割面进行修复，使羟基和甲基数量一致，以更贴近

实际地质环境。最后在进行扩胞，形成石英壁面。另

外，选择火山岩中含量高的正长石（KAlSi3O8）矿物来代

替火山岩。具体的矿物晶胞结构和晶胞参数如图1a所
示。采用方解石中比较稳定的（104）面作为该矿物的

润湿性表面［14］。为了使建立的油组分更加贴近真实的

原油，根据原油族组分特征，以尽可能涵盖多种族组分

（饱和烃、芳香烃、非烃和沥青质）为目标，选择了 13种

油分子［C8H18（正辛烷），C16H34，C8H18（3-甲基庚烷），

C7H14，C6H6，C7H8，C10H8，C14H10，C9H18O2，C9H16O2，C9H7N，

C9H20S 和 C56H71N］构建油相模型［15］，质量比约为 63%∶
14%∶20%∶3%（图1b）。基于族组分选定的13种油分子

结构进行油相模型的建立和模拟计算，为满足模型中

各油分子模型占比接近实际情况，设定油相模型中包

含150个C8H18（正辛烷），80个C16H34，150个C8H18（3-甲
基庚烷），175 个 C7H14，50 个 C6H6，42 个 C7H8，30 个

C10H8，22 个 C14H10，34 个 C9H18O2，34 个 C9H16O2，42 个

C9H7N，34个C9H20S和4个C56H71N，密度为0. 81 g/cm3。
为了模拟不同矿物在油-水-岩石系统中的润湿

性，首先利用 PACKMOL 软件将油放置在 40 000 个水

分子内构成油-水盒子。其中，由于纳米级的接触角

计算容易受到尺度效应的影响，此次研究采用贯穿前

后的立方体油盒子。然后利用GROMACS软件对切割

后的方解石和蒙脱石单胞进行扩胞形成具有水平表面

的矿物模型。其中润湿性模型中各种组分的尺寸如表
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1所示。最后，利用 GROMACS软件将油-水盒子与矿

物进行组合得到最终的润湿性模型（图2）。

本 研 究 中 所 有 的 分 子 动 力 学 模 拟 均 采 用

GROMACS 软件进行。模拟中所有的有机分子均由

OPLS-AA力场进行描述［16］。采用CLAYFF力场参数来

描述蒙脱石中的原子，开发人员已验证了此力场与界

面科学的适应性［17］。对于方解石的力场参数和方解

石 -水相互作用，采用了 Wang 和 Becker 开发的模

型［18］。其中，矿物的力场参数如表 2所示。水分子由

SPC/E 势建模［19］。对于不同原子间的相互作用，采用

Lorentz-Berthelot 组合规则。在 x，y 和 z 轴方向均施加

周期性边界条件。

a2a1 a3 a4

b1 b4

b3b2
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图1 矿物的晶体结构以及油组分的分子结构立体示意图

Fig.  1 Three-dimensional schematic diagrams of the crystal structures of minerals and molecular structures of oil components
a1.  方解石；a2.  蒙脱石；a3.  石英；a4.  长石；b1.  饱和烃；b2.  芳香烃；b3.  非烃；b4.  沥青质

表1　润湿性模型中各种盒子的组分尺寸

Table 1　Dimensions of various boxes in the wettability model

盒子类型

油盒子

油-水盒子

矿物

最终模型

组分尺寸/（nm × nm × nm）
方解石

8. 00 × 3. 49 × 8. 25
25. 10 × 3. 49 × 15. 73
25. 10 × 3. 49 × 0. 92
25. 10 × 3. 49 × 18. 06

蒙脱石

8. 00 × 3. 59 × 8. 03
25. 80 × 3. 59 × 14. 89
25. 80 × 3. 59 × 1. 87
25. 80 × 3. 59 × 17. 37

石英

8. 00 × 3. 24 × 8. 90
25. 53 × 3. 24 × 16. 67
25. 53 × 3. 24 × 3. 82
25. 53 × 3. 24 × 30. 22

长石

8. 00 × 3. 89 × 7. 40
25. 73 × 3. 89 × 13. 78
25. 73 × 3. 89 × 1. 29
25. 73 × 3. 89 × 21. 55

＋

a

b

c

图2 油-水-矿物润湿性模型的构建过程（以蒙脱石为例）

Fig.  2 Construction of the wettability model for the oil-water-mineral （montmorillonite） system
a.  油-水盒子；b.  蒙脱石；c.  蒙脱石最终的润湿性模型

（图中油为蓝色，水为红色，油、水和矿物模型均采用线性方式显示。）
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图 3 显示了本研究中分子动力学模拟的设置：

①首先，使用最速下降法执行能量最小化任务，消除每

个模拟系统中分子之间的非物理接触。任何一对原子

之间力的上限设置为 1 000 kJ/（mol·nm）。对于油-
水-岩石系统，首先进行 2 ns 的等温、等压系综（NPT）
运行，时间步长为 0. 5 fs，以释放排斥力。②然后，在

Nose-Hoover 恒温器下进行 60 ns 的 NPT 平衡运行，旨

在降低温度波动并稳定系统［19-20］。③最后，在 Nose-
Hoover恒温器和 Berendsen恒压器下运行 40 ns的 NPT
生产模拟，时间步长为 1 fs，以收集油-水-岩石系统的

表面润湿行为。生产阶段最后 5 ns的模拟轨迹都用于

数据分析。使用 VMD 软件包可视化本研究中的所有

模拟轨迹。

1. 1. 2　分子动力学模拟中润湿角的测量方法

目前可以利用多种手段来进行分子动力学模拟

中润湿角的测量［21-22］。本次研究采用以下计算程序

测量分子动力学模拟中矿物表面液滴的接触角。首

先从分子轨迹文件中提取液滴的二维数密度分布

（x-z 平面）以捕捉液滴形状。随后，采用了前人开发

的最佳圆形拟合算法来确定界面的曲率［23-24］。该算

法的最佳拟合圆的相关系数（R2）为 0. 99，表明半圆

形可以很好地描述二维圆柱形液滴的形状。接触角

定义为最佳拟合圆的切线与矿物表面的水平线形成

的夹角。

如图 4所示，矿物界面呈亲水性或疏水性时，对应

液滴与界面形成接触角为锐角（图 4a）或钝角（图 4b），

满足几何方程：

cos θ = 1 - h
R （1）

(R - h) 2 + r2 = R2 （2）
S = πr2 （3）

能量最小化 NPT预平衡模拟 NPT平衡模拟 NPT生产模拟

模拟条件
1）周期性边界条件
2）截断距离为1.4 nm
3）最速下降法进行能量最小化

模拟条件
1）模拟时间步长为0.000 5 ps
2）模拟时长为2 ns
3）截断距离为1.2 nm
4）控温方式为Nose-Hoover方法
5）控压方式为Berendsen方法

模拟条件
1）模拟时间步长为0.001 0 ps
2）模拟时长为60 ns
3）截断距离为1.2 nm
4）控温方式为Nose-Hoover方法
5）控压方式为Berendsen方法

模拟条件
1）模拟时间步长为0.001 0 ps
2）模拟时长为40 ns
3）截断距离为1.2 nm
4）其他条件不变

图3 润湿角模拟过程中的参数设置

Fig.  3 Parameter settings for wetting angle simulation

表2　润湿性模型中4种矿物的力场参数

Table 2　Force field parameters of four minerals used in the wettability model

原子类型

Ca（方解石）

C（方解石）

O（方解石）

H（蒙脱石，—OH）
O（蒙脱石，—OH）

Mg（蒙脱石）

Al（蒙脱石）

Si（蒙脱石）

Na（蒙脱石）

Si（石英）

O（石英，桥接氧）

K（长石）

Al（长石）

Si（长石）

O（长石）

ε/（kcal/mol）
0. 439 0
0. 241 1
0. 879 0
0
0. 650 2
3. 778 1 × 10-6

5. 563 9 × 10-6

7. 700 7 × 10-6

0. 544 3
7. 700 7 × 10-6

0. 650 2
0. 418 4
5. 563 9 × 10-6

7. 700 7 × 10-6

0. 879 0

δ/Å
0. 275 7
0. 303 3
0. 289 5
0
0. 316 6
0. 526 4
0. 427 1
0. 330 2
0. 004 2
0. 330 2
0. 316 6
0. 333 4
0. 427 1
0. 330 2
0. 289 5

q/e
2. 000 0
1. 123 3

-1. 041 1
0. 425 0

-0. 950 0
1. 360 0
1. 575 0
2. 100 0
1. 000 0
2. 100 0

-1. 050 0
1. 000 0
1. 575 0
2. 100 0

-1. 041 1

摩尔质量/（g/mol）
40. 078 0
12. 010 7
15. 999 4

1. 007 9
15. 999 4
24. 305 0
26. 981 5
28. 085 5
22. 989 8
28. 085 5
15. 999 4
39. 098 3
26. 981 5
28. 085 5
15. 999 4

注：ε为Lennard-Jones势能参数中的势阱深度；δ为Lennard-Jones势能中的原子直径；q为原子所带的电荷。
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1. 2　界面张力

1. 2. 1　模型建立与参数设置

界面张力是指在液体和另一种不混溶液体之间的

界面处产生的力，是液-气或液-液界面上的一个重要

物理量，它反映了液体表面或界面上的分子相互作

用［25］。界面张力受温度、液体组成、溶质浓度、界面污

染、气体性质、液体纯度和液体表面结构等因素的

影响［26］。
本次研究采用分子动力学手段来模拟油-水界面

张力，首先需要建立“油-水”的初始化模型。建立

“油-水”模型时，采用Packoml软件首先建立一个含有

7 220 个水分子的立方体盒子（6. 0 nm × 6. 0 nm × 
6. 0 nm），然后在水盒子两侧各添加一个油盒子（6. 2 nm × 
6. 0 nm × 6. 0 nm）（图 5a），采用与上述润湿性模拟相

同组分与数量的原油。采用分子动力学手段来模拟

气-水界面张力，首先需要建立“气-水”的初始化模

型，即建立一个含有 7 220 个水分子的立方体盒子

（6. 0 nm × 6. 0 nm × 6. 0 nm），然后在水盒子两侧各添

加一定量甲烷分子的立方体盒子（6. 0 nm × 6. 0 nm × 
6. 0 nm）（图 5b），最后利用Gromacs软件对建立的“油-
水”和“气-水”初始化模型进行优化处理。利用 Peng-

Robinson 状态方程求得的不同温度和压力下气-水界

面张力模拟中水和甲烷分子数量。

所有的油组分均采用 OPLS-AA 力场。OPLS-AA
力场包括短程范德华相互作用和长程静电相互作用。

水分子用SPC/E势建模。在 x，y和 z轴方向上应用周期

性边界条件以避免表面效应。使用线性约束求解器算

法控制键长。范德华相互作用采用基于原子的求和法

计算，截断距离为 1. 2 nm。用粒子网格埃瓦尔德方法

评估长程静电相互作用。

模拟过程中首先使用最速下降法以50 000步的能

量最小化来放松系统，以调整原子坐标并避免重叠。

然后对上述构建的初始模型进行 4 ns 的正则系综

（NVT）和 4 ns 的 NPT 预平衡和平衡模拟，时间步长为

1 fs，以释放排斥力和平衡系统。然后进行 40 ns 的
NPT平衡模拟，并从该生产模拟中获得数据来确定各

种结构和动力学特征。Velocity-rescale和Berendsen用

于控制温度和压力。气-水界面张力的参数设置与

油-水界面张力的相同，模拟过程中的所有参数设置

如图 6 所示。使用 VMD 包来可视化本研究中的所有

MD轨迹和配置。

1. 2. 2　分子动力学模拟中界面张力的测量方法

界面张力可以通过Hulshof积分获得，该积分评估

了压力张量的非均质性［27］。积分包括压力张量的法

R

h

θ<90°

h

R

h

R

θ>90°

r

S=πr2

a b c

θ

θ

θ

图4 分子动力学模拟中润湿角测量方法

Fig.  4 Method for wetting angle measurement in molecular dynamics simulation
a.  锐角；b.  钝角；c.  立体图

［θ为润湿角，（°）；h为液滴的中心点到固体矿物表面的高度，cm；R为液滴所对应圆球的半径，cm；r为液体与固体表面接触的表面圆的半径，cm；S为

液滴与矿物表面接触的面积，cm2。］

18.4 nm

6.0 nm

6.0 nm

油组分 油组分水

气 气水

18.0 nm

6.0 nm

6.0 nm

a

b

图5 界面张力初始模型

Fig.  5 Initial models for interfacial tension simulation
a.  油-水界面；b.  气-水界面
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向项和切向项之间的差异。法向项对应于系统的体积

压力，而切向项是垂直于界面坐标上界面区域压力变

化的分量：

γ = ∫-∞

+∞
( )pN - pT dz （4）

式中：γ为界面张力，mN/m；z表示垂直于界面的坐标，

m；pN为法向压力，Pa；pT为切向压力，Pa。
分子动力学中的一种常见做法是估计整个模拟体

系中的平均 pN和 pT。在模拟单元中，可以获得平均压

力张量，其中该张量的对角线元素 pxx，pyy和 pzz分别对应

于 x，y 和 z 轴方向的压力分量。pzz沿 z 轴方向保持不

变，对应于体积压力。这种估算通常在计算机程序中

实现，因为它便于计算并能提供合理的近似值，主要得

益于不同项之间波动误差的偶然抵消。然而，对于中

度或高度不均匀的系统，该方程无法准确描述压力张

量的各元素。

另一种更准确的方法是通过调用 Irving-Kirkwood
公式计算非均匀压力张量的对角线元素（pxx，pyy和 pzz）。

该方法根据垂直于界面的坐标（z）计算每个对角线元

素 pkk( z ) (k = x，y，z )［28］：

pkk( z ) = kBTρ ( )z + 1
A ∑

i

N - 1∑
j < i

N 1
|| zi - zj

( )fij
k( )r ij

k
（5）

式中：kB为玻尔兹曼常数，取 1. 38 × 10-23 J/K；T为系统

温度，K；ρ（z）为密度与 z 坐标的关系，m-3；A 为界面面

积，m2；N为分子数，个；zi为粒子 i的 z坐标，m；zj为粒子

j的 z坐标，m；fij为分子 j对分子 i的作用力，N；rij为分子 j
和分子 i之间的距离矢量，m。

在不均匀系统中实现 Irving-Kirkwood方法需要将

模拟盒沿 z 方向划分为 n 个平板。对于每一个板，pkk

（z）都可以由公式（5）得出。最终，可以通过Gibbs公式

来计算界面张力［29］：

γ = 0. 5Lz[ ]pzz - 0. 5( )pxx + pyy    （6）
式中：γ为界面张力，mN/m；Lz为模拟盒子 z轴方向的长

度，nm；pXX，pYY和 pZZ分别为 x，y和 z轴方向压力分量的

平均值，为压力张量的对角线项，105 N/m2。

1. 3　孔喉半径

孔喉半径是指岩石中孔隙与其连接通道（喉道）的

特征尺度，影响流体在多孔介质中的渗流能力。在回

归分析中，如果包含两个或两个以上的自变量，则称为

多元回归［30］。多元线性回归分析不仅有助于理解各

个自变量对因变量的相对贡献，还能揭示它们之间的

相互作用［31］。
通过文献调研发现，岩石孔喉半径与孔隙度和渗

透率存在一定关系。收集整理了准噶尔盆地和塔里木

盆地的压汞实验数据。随后，运用多元回归分析方法，

寻找孔喉半径、孔隙度和渗透率之间的最优关系模型，

并进一步揭示孔喉半径随埋深变化的规律。

2　润湿角、界面张力和孔喉半径 3 个关
键参数的模拟与实验结果

2. 1　润湿角的模拟结果、变化特征和主控因素

为了解矿物的润湿性变化特征，利用分子动力学

模拟研究了不同温度（25，35，45，55和 65℃）和不同压

力（0. 1，5. 0，10. 0，20. 0，40. 0 和 60. 0 MPa）下油-水-
矿物系统中的矿物润湿性。油滴在矿物表面的分布形

态可以直观地展现出矿物的润湿性，矿物润湿性模拟

最后时刻的截图及其二维密度分布图如图 7 所示，最

终的润湿角模拟结果如图 8 所示。可以看出，随着温

度的升高，方解石的水润湿角逐渐降低，亲水性增强。

能量最小化 NVT预平衡模拟 NPT平衡模拟 NPT生产模拟

模拟条件

1）周期性边界条件

2）截断距离为1.4 nm

3）最速下降法进行能量最小化

模拟条件

1）模拟时间步长为0.000 5 ps

2）模拟时长为4 ns

3）截断距离为1.2 nm

4）控温方式为Nose-Hoover方法

模拟条件

1）模拟时间步长为0.000 5 ps

2）模拟时长为4 ns

3）截断距离为1.2 nm

4）控温方式为Nose-Hoover方法

5）控压方式为Berendsen方法

模拟条件

1）模拟时间步长为0.001 0 ps

2）模拟时长为40 ns

3）截断距离为1.2 nm

4）其他条件不变

图6 界面张力模拟过程中的参数设置

Fig.  6 Parameter settings for interfacial tension simulation
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随着压力的增加，方解石的水润湿角逐渐增加，亲水

性减弱。整体来说，油藏中方解石的水润湿角较大，

润湿性属于油湿型。本文结论与以往研究结果一致，

大量研究表明，碳酸盐岩在水/油体系中具有亲油性。

例如，Treiber 和 Owens 以及 Chilingar 和 Yen 的经典研

究对碳酸盐岩的润湿性进行了深入分析［32-33］。他们

对来自全球不同地区（中东、美国、中国、墨西哥、加拿

大和印度）的 151个碳酸盐岩心样品进行了研究，结果

显示约 80%的碳酸盐岩储层表现出亲油性。蒙脱石

的润湿性变化特征与方解石的是一致的，即随着温度

的升高，蒙脱石的水润湿角逐渐降低，亲水性增强。

随着压力的增加，蒙脱石的水润湿角逐渐增加，亲水

性减弱。整体来说，油藏中蒙脱石的水润湿角较大，

润湿性属于中性-水湿型。石英的润湿性变化特征与

蒙脱石的是一致的，即随着温度的升高，石英的水润

湿角逐渐降低，亲水性增强。随着压力的增加，石英
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图7 润湿性模拟的最后时刻截图及其二维密度分布

Fig.  7 Screenshots showing the wettability of various minerals at the last moment of simulation and corresponding 2D density distributions 
of crude oil components

a1—a4.  分别为方解石、蒙脱石、石英和长石润湿性模拟的最后时刻截图；b1—b4.  分别为方解石、蒙脱石、石英和长石润湿性模拟中原油组分的二维

密度分布（以温度298. 15 K和压力0. 1 MPa为例）

（图中油为蓝色，水为红色；z为在 z轴方向上的高度。）
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的水润湿角逐渐增加，亲水性减弱。整体来说，油藏

中石英的水润湿角较小，润湿性属于水湿型。随着温

度的升高，长石的水润湿角逐渐降低，亲水性增强。

随着压力的增加，长石的水润湿角逐渐增加，亲水性

减弱。整体来说，油藏中的长石水润湿角较小，润湿

性属于水湿型。

润湿性作为表征流体在固体表面铺展能力的核心

参数，其表现受到多重因素的协同控制。这些因素主

要包括固体表面化学组成与微观结构、流体组成、液体

的物理化学性质以及温压。然而，在众多影响因素中，

温度和压力扮演着至关重要的角色，它们通过显著改

变液体的热物理性质（如表面张力、密度和黏度）以及

界面分子间相互作用，对润湿行为产生直接且复杂的

影响。鉴于温度和压力在调控润湿性方面具有普遍性

和基础性作用，本论文将研究焦点集中于温度和压力

这两个关键环境变量，系统探讨它们对润湿性的影响

机制与规律。

润湿性随温度、压力变化的现象，其内在作用机理

主要源于分子间作用力，在这里利用相互作用能来揭

示。为了定量、直接地评价油和水与矿物表面的相互作

用，取每组分子动力学模拟的最后时刻，计算水和油分

别与矿物表面的相互作用能以及它们之间的差。图9a

和图 9b 分别为不同压力与温度下水和方解石矿物表

面的相互作用能。其中水与方解石矿物表面的相互作

用能越大，表明方解石的水湿性越强，油湿性越弱。因

此可认为，在不同压力下方解石矿物的亲水性顺序依

次为：0. 1 MPa > 5 MPa > 10 MPa > 20 MPa > 40 MPa > 
60 MPa。不同温度下方解石的亲水性依次为：65 ℃ > 
55 ℃ > 45 ℃ > 35 ℃ > 25 ℃。上述讨论表明，通过相

互作用能得出的不同温度与压力下的润湿性特征与油

滴在矿物表面的分布形态展现出的矿物润湿性是一

致的。

为了验证润湿角模拟的准确性，查阅了前人通过

实验获得的方解石和蒙脱石润湿角数据（温度为

65 ℃），并将其与本次模拟的结果进行了对比［34］

（图 10）。对比结果表明，本次的数据与前人实验结果

的润湿角大小以及变化趋势相近（吻合度达 92% ~ 
99%），进一步验证了基于分子动力学模拟得到的润湿

角模型的准确性。

2. 2　界面张力的模拟结果、变化特征和主控因素

通过对油-水模型进行分子动力学模拟，获得了

不同温度和压力下的油-水界面张力和气-水界面张

力变化趋势（图 11）。结果显示：油-水界面张力随着
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图8 不同温度和压力下矿物润湿角模拟测量结果柱状图

Fig.  8 Simulated wetting angle measurements of minerals under different temperatures and pressures
a.  方解石；b.  蒙脱石；c.  石英；d.  长石
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温度升高逐渐降低，随着压力增加逐渐上升；而气-
水界面张力则随着温度升高逐渐降低，随压力增加

而逐渐降低。图 12 展示了在 25 ℃和 0. 1 MPa 条件下

油-水界面张力模拟的最终截图，以及体系中油和水

的密度分布情况。从图中可以观察到，油-水界面处

有大量水分子和油分子相互接触。此外，水的密度

为 1. 0 g/cm³，油的密度约为 0. 8 g/cm³，与实际数据

相符。

为了验证气-水界面张力模拟的准确性，调研了

前人通过实验与模拟获得的气-水界面张力数据，并

将其与本次的结果进行对比［35-43］（图13）。对比结果表

明，本次的数据与前人的结果高度一致，相关系数（R2）
达到 0. 92，进一步验证了基于分子动力学模拟所得到

的界面张力模型的准确性。

2. 3　孔喉半径的实验结果、变化特征和主控因素

通过资料收集，整理了准噶尔盆地和塔里木盆地

的压汞实验数据，并进一步分析了孔喉半径与孔隙度

和渗透率的关系，揭示了不同盆地储层与源岩的孔喉

半径随孔隙度和渗透率变化的特征（图14）。
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图9 润湿性模拟中不同温度、不同压力下水-方解石表面相互作用能柱状图

Fig.  9 Interaction energy between water and calcite surface
a.  25℃，不同压力下； b.  5 MPa，不同温度下
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Fig.  10 Comparison of molecular dynamics simulation results 
with previous experimental results
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图11 不同温度和压力下界面张力模拟结果三维图

Fig.  11 Simulation results of interfacial tension under different temperatures and pressures
a.  油-水界面；b.  气-水界面
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在准噶尔盆地，收集了 736组砂岩、403组泥岩和

599 组火山岩的压汞实验数据。数据分析表明，这些

砂岩样品的孔隙度范围在 1. 10% ~ 33. 80%，平均值

为 12. 35%；渗透率分布范围在（0. 01 ~ 4 030. 00） × 
10-3 μm2，平均值在45. 94 × 10-3 μm2。泥岩样品的孔隙度

范围在0. 20% ~ 22. 50%，平均值为 6. 73%；渗透率分布

范围在（0. 01 ~ 189. 00） × 10-3 μm2，平均值为 1. 27 × 
10-3 μm2。 火 山 岩 样 品 的 孔 隙 度 范 围 在 0. 90% ~ 
39. 70%，平均值为 13. 47%；渗透率分布范围在（0. 01 ~ 

3 050. 00） × 10-3 μm2，平均值为18. 21 × 10-3 μm2。此外，

在塔中地区，共收集了892组碳酸盐岩的压汞实验数据。

分析结果显示，这些样品的孔隙度范围在 0. 005% ~ 
31. 200%，平均值为 1. 980%；渗透率范围在（0. 002 ~ 
2 960. 000） × 10-3 μm2，平均值为8. 000 × 10-3 μm2。

3　实际研究实例

选取准噶尔盆地、鄂尔多斯盆地和松辽盆地分别
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图13 本次分子动力学模拟计算的界面张力与前人实验和模

拟结果的比较

Fig.  13 Comparison of interfacial tension calculated through 
molecular dynamics simulation in this study with previous 

experimental and simulation results
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图14 不同岩性的孔喉半径随埋深的变化

Fig.  14 Pore-throat radii of various lithologies varying with burial depth
a.  准噶尔盆地，砂岩和泥岩；b.  准噶尔盆地，火山岩；c.  塔里木盆地，碳酸盐岩

0

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0

1.2

水

油

密
度
/(
g
/c
m
3
)

z/nm

0 2 4 6 8 10 12 14 16 18

b

a

图12 界面张力模拟中油-水体系的密度分布

Fig.  12 Oil and water density distribution in the oil-water system 
from the interfacial tension simulation

a. 界面张力模拟最终结果； b.  界面张力模拟最终油-水密度分布

（图中油为蓝色，水为红色。）
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作为低、中、高地温场盆地的代表。通过文献调研，分

析了这 3 个盆地的地层温度和地层压力与埋深的关

系。随后，以油藏为研究对象，结合实际模拟得到的数

据，绘制了 3 个盆地中关键参数随埋深变化的关系图

（图 15）。研究发现润湿角和界面张力均会随着埋深

的增加而逐渐减小。随着地温梯度的增大，湿润角通

常呈减小趋势，表明高温环境下岩石表面对流体的润

湿性增强。而界面张力则随温度升高逐渐降低，使得

油-水或气-水界面间的分子作用力减弱，从而提高流

体的流动性。在同一深度下，润湿角和界面张力在不

同地温场盆地中表现出明显差异：高地温场盆地中，润

湿角与界面张力相对最小；中地温场次之；低地温场盆

地中二者数值最大（表3）。

准噶尔盆地地层温度和地层压力与埋深的

关系［44］：

p = 0. 017 9H - 5. 765 5 （7）

T = 0. 022 0H + 10. 000 0 （8）
鄂尔多斯盆地地层温度和地层压力与埋深的

关系［45-46］：

p = 0. 018 0H - 3. 709 4 （9）
T = 0. 028 6H + 10. 700 0 （10）

松 辽 盆 地 地 层 温 度 和 地 层 压 力 与 埋 深 的

关系［47-48］：

p = 0. 018 1H - 0. 433 2 （11）
T = 0. 038 5H + 10. 770 0 （12）

式中：p为压力，MPa；H为埋深，m；T为温度，℃。

4　不同地质条件下关键参数预测

4. 1　润湿角计算公式

通过分子动力学模拟，得出了不同温度和压力下
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图15 低、中、高地温场盆地中润湿角（a1，a2，a3）和界面张力（b1，b2，b3）随埋深的变化

Fig.  15 Wetting angle and interfacial tension varying with burial depth in basins with low-， medium-， and high-temperature geothermal fields
a1，a2.  准噶尔盆地（地温梯度 < 25 ℃/km）；b1，b2.  鄂尔多斯盆地（地温梯度25 ~ 35 ℃/km）；c1，c2.  松辽盆地（地温梯度> 35 ℃/km）
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方解石、蒙脱石、石英和长石的润湿角（图 8）。利用

Origin软件对控制润湿角的因素（温度和压力）进行多

元线性拟合，得到油藏中方解石润湿角与温度和压力

的关系如下：

θc - o = -0. 151 67T + 0. 188 03p + 115. 192 40 
( R2 = 0. 91) （13）

油藏中蒙脱石润湿角与温度和压力的关系如下：

θm - o = -0. 113 33T + 0. 094 92p + 83. 962 81
( R2 = 0. 87) （14）

油藏中石英润湿角与温度和压力的关系如下：

θq - o = -0. 231 67T + 0. 184 39p + 68. 706 51
( R2 = 0. 77) （15）

表3　分子动力学模拟中不同温-压条件下润湿角、界面张力和孔喉半径模拟结果

Table 3　Molecular dynamics simulation results of the wetting angle， interfacial tension， and pore-throat radii under varying 
temperatures and pressures

温
度/
℃

25
25
25
25
25
25
35
35
35
35
35
35
45
45
45
45
45
45
55
55
55
55
55
55
65
65
65
65
65
65

100
130
160
190
220
250
280

压力/
MPa

0. 1
5. 0

10. 0
20. 0
40. 0
60. 0

0. 1
5. 0

10. 0
20. 0
40. 0
60. 0

0. 1
5. 0

10. 0
20. 0
40. 0
60. 0

0. 1
5. 0

10. 0
20. 0
40. 0
60. 0

0. 1
5. 0

10. 0
20. 0
40. 0
60. 0
60. 0
60. 0
60. 0
60. 0
70. 0
80. 0
90. 0

界面
张力/
（mN/

m）
30. 45
30. 74
30. 96
31. 30
32. 43
34. 05
28. 51
28. 79
30. 31
30. 97
31. 49
31. 88
27. 05
27. 13
27. 59
27. 59
29. 72
30. 47
25. 42
25. 78
27. 01
27. 61
29. 48
29. 81
24. 54
25. 54
25. 61
25. 83
26. 13
27. 11
26. 19
22. 57
21. 69
19. 26
18. 05
16. 52
14. 25

方解石

润湿
角/
（°）
111
113
115
117
120
122
109
110
111
112
115
119
108
110
113
115
117
118
105
107
108
110
117
118
104
106
107
109
115
117
111
107
102
98
95
92
90

孔喉半径/μm
准噶
尔盆
地

4. 497
4. 226
3. 966
3. 494
2. 711
2. 104
3. 944
3. 707
3. 479
3. 065
2. 378
1. 846
3. 460
3. 251
3. 052
2. 688
2. 086
1. 619
3. 035
2. 852
2. 677
2. 358
1. 830
1. 420
2. 662
2. 502
2. 348
2. 068
1. 605
1. 246
0. 787
0. 531
0. 359
0. 242
0. 144
0. 086
0. 051

鄂尔
多斯
盆地

5. 008
4. 581
4. 183
3. 488
2. 424
1. 685
4. 689
4. 289
3. 917
3. 266
2. 270
1. 578
4. 391
4. 016
3. 667
3. 058
2. 126
1. 478
4. 111
3. 761
3. 434
2. 863
1. 990
1. 384
3. 850
3. 522
3. 216
2. 681
1. 864
1. 296
1. 029
0. 845
0. 694
0. 570
0. 390
0. 267
0. 183

松辽
盆地

4. 904
4. 972
5. 041
5. 183
5. 479
5. 793
4. 245
4. 303
4. 364
4. 487
4. 743
5. 014
3. 675
3. 725
3. 777
3. 884
4. 106
4. 340
3. 181
3. 224
3. 270
3. 362
3. 554
3. 757
2. 753
2. 791
2. 830
2. 910
3. 076
3. 252
1. 962
1. 273
1. 029
0. 986
0. 733
0. 544
0. 404

石英

润湿
角/
（°）

60
62
66
69
70
72
55
60
65
68
70
71
55
59
64
67
68
69
54
55
61
62
63
63
49
54
59
60
61
62
57
50
43
36
31
26
20

孔喉半径/μm
准噶
尔盆
地

5. 845
5. 530
5. 227
4. 670
3. 727
2. 974
5. 202
4. 922
4. 652
4. 156
3. 317
2. 647
4. 629
4. 380
4. 140
3. 699
2. 952
2. 356
4. 120
3. 898
3. 685
3. 292
2. 627
2. 097
3. 667
3. 469
3. 279
2. 930
2. 338
1. 866
1. 241
0. 875
0. 617
0. 435
0. 274
0. 172
0. 109

鄂尔
多斯
盆地

6. 432
5. 942
5. 481
4. 662
3. 374
2. 442
6. 067
5. 605
5. 169
4. 398
3. 182
2. 303
5. 722
5. 286
4. 876
4. 148
3. 002
2. 172
5. 397
4. 986
4. 599
3. 912
2. 831
2. 049
5. 090
4. 703
4. 338
3. 690
2. 670
1. 933
1. 575
1. 322
1. 109
0. 930
0. 664
0. 474
0. 338

松辽
盆地

6. 314
6. 391
6. 470
6. 632
6. 968
7. 321
5. 553
5. 621
5. 691
5. 833
6. 129
6. 439
4. 884
4. 944
5. 005
5. 130
5. 390
5. 664
4. 296
4. 348
4. 402
4. 512
4. 741
4. 981
3. 778
3. 824
3. 872
3. 969
4. 170
4. 381
2. 796
1. 902
1. 575
1. 516
1. 164
0. 894
0. 686

长石

润湿
角/
（°）

35
37
38
41
45
46
34
35
38
40
43
44
33
34
35
40
40
43
31
34
35
38
40
42
30
31
32
33
34
36
33
28
23
17
14
10
6

孔喉半径/μm
准噶
尔盆
地

3. 244
3. 009
2. 786
2. 389
1. 757
1. 292
2. 767
2. 567
2. 377
2. 038
1. 499
1. 102
2. 361
2. 190
2. 028
1. 739
1. 279
0. 940
2. 014
1. 868
1. 730
1. 483
1. 091
0. 802
1. 718
1. 594
1. 476
1. 265
0. 931
0. 684
0. 392
0. 244
0. 151
0. 094
0. 050
0. 027
0. 014

鄂尔
多斯
盆地

3. 696
3. 318
2. 972
2. 384
1. 534
0. 987
3. 413
3. 064
2. 744
2. 201
1. 417
0. 912
3. 152
2. 829
2. 534
2. 033
1. 308
0. 842
2. 910
2. 612
2. 340
1. 877
1. 208
0. 777
2. 687
2. 412
2. 160
1. 733
1. 115
0. 718
0. 543
0. 428
0. 337
0. 265
0. 167
0. 106
0. 067

松辽
盆地

3. 604
3. 664
3. 726
3. 854
4. 122
4. 409
3. 025
3. 076
3. 128
3. 235
3. 461
3. 702
2. 540
2. 582
2. 626
2. 716
2. 905
3. 108
2. 132
2. 168
2. 205
2. 280
2. 439
2. 609
1. 790
1. 820
1. 851
1. 914
2. 048
2. 190
1. 187
0. 703
0. 543
0. 516
0. 360
0. 251
0. 175

蒙脱石

润湿
角/
（°）

80
81
82
84
85
87
79
79
82
83
84
86
78
79
81
82
83
83
76
80
80
81
82
82
75
77
78
79
80
82
73
72
70
69
67
65
63

孔喉半径/μm
准噶
尔盆
地

2. 422
1. 657
1. 156
0. 606
0. 215
0. 099
1. 121
0. 809
0. 594
0. 341
0. 140
0. 072
0. 579
0. 438
0. 336
0. 209
0. 097
0. 055
0. 328
0. 258
0. 206
0. 137
0. 071
0. 044
0. 202
0. 164
0. 135
0. 095
0. 054
0. 036
0. 022
0. 017
0. 014
0. 013
0. 012
0. 011
0. 011

鄂尔
多斯
盆地

5. 010
2. 728
1. 561
0. 601
0. 149
0. 060
3. 180
1. 811
1. 080
0. 446
0. 122
0. 052
2. 087
1. 239
0. 767
0. 338
0. 102
0. 047
1. 413
0. 872
0. 559
0. 262
0. 086
0. 042
0. 985
0. 629
0. 417
0. 207
0. 074
0. 038
0. 028
0. 023
0. 020
0. 017
0. 014
0. 013
0. 012

松辽
盆地

4. 320
4. 756
5. 255
6. 447
9. 903

15. 654
1. 702
1. 847
2. 009
2. 388
3. 433
5. 055
0. 775
0. 830
0. 891
1. 032
1. 402
1. 944
0. 398
0. 422
0. 448
0. 507
0. 658
0. 867
0. 227
0. 238
0. 251
0. 279
0. 347
0. 438
0. 083
0. 037
0. 028
0. 027
0. 020
0. 017
0. 015
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油藏中长石润湿角与温度和压力的关系如下：

θ f - o = -0. 176 67T + 0. 155 06p + 41. 691 82
( R2 = 0. 89) （16）

式中：θc-o为油藏中方解石的润湿角，（°）；θm-o为油藏中

蒙脱石的润湿角，（°）；θq-o 为油藏中石英的润湿角，

（°）；θf-o为油藏中长石的润湿角，（°）；R2为拟合相关系

数，无量纲。

4. 2　界面张力计算公式

通过分子动力学模拟，得出了不同温度和压力下

油-水界面张力和气-水界面张力（图 11）。利用Origin
软件将界面张力数据进行多元线性拟合，获得了油-
水界面张力随着温度与压力的变化关系如下：

γo-w= -0. 144 40T + 0. 241 49p + 30. 999 92
（R2 = 0. 75） （17）

式中：γo-w为油-水界面张力，mN/m。

将气-水界面张力数据进行多元线性拟合，获得

了气-水界面张力随着温度与压力的变化关系如下：

γg-w= -0. 101 19T - 0. 070 41p + 55. 786 96
（R2 = 0. 84） （18）

式中：γg-w为气-水界面张力，mN/m。

4. 3　孔喉半径计算公式

在本次研究中利用多元线性回归分析的方法建立

了孔喉半径的预测模型。利用 IBM SPSS Statistics 软
件建立孔隙度和渗透率作为预测因子，孔喉半径作为

响应因子的关系。最终得到的孔喉半径的预测模型

如下：

碳酸盐岩孔喉半径为：

rc = 10(-0. 677 47 + 0. 121 72 lg Ф + 0. 490 97 lg K )

( R2 = 0. 78) （19）
砂岩孔喉半径为：

rq = 10(-0. 597 13 + 0. 303 8 lg Ф + 0. 397 53 lg K )

R2 = 0. 75 （20）
火山岩孔喉半径为［49］：

r f = ( )K
14. 099

1
1. 75

（21）
泥岩孔喉半径为［50］：

rm = 0. 010 5e0. 288(25. 9e-0. 000 6H ) （22）
式中：rc 为碳酸盐岩的孔喉半径，μm；rq 为砂岩的孔喉

半径，μm；r f 为火山岩的孔喉半径，μm；rm 为泥岩的孔

喉半径，μm；K为渗透率，10-3 μm2；Ф为孔隙度，%。

5　结论

1） 随着温度的升高，方解石、蒙脱石、石英和长石

的水润湿角逐渐减小，亲水性增强，而压力的增加则使

矿物的水润湿角增大，导致其亲水性减弱。整体而言，

油藏中的方解石表现出油湿性，蒙脱石介于中性至水

湿性之间，而石英和长石则主要呈水湿性。

2） 油-水界面张力随着温度的升高逐渐降低，但

随着压力的增加逐渐上升；相比之下，气-水界面张力

随温度升高而降低，但随着压力的增加进一步减小。

此外，岩石孔喉半径与孔隙度和渗透率存在一定的关

联性，这表明储层的物性特征在流体运移过程中起到

了重要作用。

3） 不同矿物在不同地温场中的润湿性、界面张力

及孔喉结构存在显著差异。随着地温梯度的增加，湿

润角呈减小趋势。界面张力随地温梯度升高逐渐降

低，削弱了油-水或气-水界面的分子作用力，提高了

流体的流动性。

4） 本研究建立的接触角、界面张力及孔喉半径预

测模型，可用于计算全油气系统研究中油气成藏动力

边界判别与油气动力场划分所需的毛细管力。且通过

计算不同地温梯度盆地中的上述参数，本研究可为后

续全油气系统研究提供基础数据支撑。
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