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陆相页岩有机质-黏土矿物复合孔隙体系中多组分烃类-水
混合物赋存的分子模拟

——以四川盆地侏罗系自流井组大安寨段为例

任文希 1，曾小军 1，王光付 2，郭建春 1，刘彧轩 1
（1. 西南石油大学 油气藏地质及开发工程全国重点实验室，四川 成都 610500；2. 中国石化 石油勘探开发研究院，北京 102206）

摘要：针对四川盆地侏罗系陆相页岩气烃类组成多样的特点，建立了干酪根狭缝孔、伊利石狭缝孔和复合孔组成的有机质-黏土矿物

复合孔隙体系分子模型。通过分子动力学模拟，研究了湿气在复合孔隙体系中的微观赋存特征及其影响因素。研究发现：①压力较

低时，烃类分子会优先占据复合孔中靠近干酪根壁面的孔隙空间；而在高压条件下，分子数增加，较重的烃类分子会优先占据复合孔

中靠近干酪根壁面的孔隙空间，使得轻质烃类只能在伊利石壁面处赋存。②在相同压力条件下，孔径越大，孔隙空间越大，可以容纳

的烃类分子越多。③高压条件下水分子之间相互作用增强，并在氢键作用下聚集成团，团状水簇可赋存在干酪根表面，或游离于复

合孔中，或形成水膜附着于伊利石表面。④有机质-黏土矿物复合孔隙体系中的有机质孔隙、复合孔和黏土矿物孔隙均对烃类赋存

有贡献。相对于有机质孔隙，复合孔和黏土矿物孔隙能够容纳更多烃类分子，且以轻质烃类为主，含气性和可动性更好。
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Molecular simulations of a multicomponent hydrocarbon-water mixture in the 
organic matter-clay mineral composite pore system of lacustrine shales： A case 

study of the Da’anzhai Member of the Jurassic Ziliujing Formation， Sichuan Basin
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Abstract：Given the diverse hydrocarbon compositions of the Jurassic lacustrine shale gas in the Sichuan Basin， we 
develop a molecular model for the organic matter-clay mineral composite pore system composed of kerogen and illite slit 
pores and composite pores.  Using molecular dynamics simulations， we explore the microscopic occurrence 
characteristics of wet gas in the composite pore system and the influential factors related.  The results indicate that at 
lower pressures， hydrocarbon molecules preferentially occupy space near kerogen walls within the composite pores， 
while the number of hydrocarbon molecules increases under high-pressure conditions， and the heavier hydrocarbon 
molecules are preferentially concentrated in space near kerogen walls within the composite pores， leaving lighter 
hydrocarbons to be confined to the illite walls.  Under the same pressure conditions， a larger pore diameter meaning 
larger pore space， can accommodate more hydrocarbon molecules.  Under high-pressure conditions， interactions 
between water molecules get enhanced， forming clusters due to hydrogen bonding.  These water clusters can be found on 
the surface of the kerogen， or free in the composite pores， or develop into a water film on the surface of illite.  The 
organic matter pores， composite pores， and clay mineral pores in the organic matter-clay mineral composite pore system 
all contribute to the occurrence of hydrocarbons.  Compared to organic matter pores， the latter two pore types can 
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accommodate a greater number of hydrocarbon molecules dominated by lighter ones， characterized by higher gas content 
and better mobility.
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目前，中国已经实现了埋深 3 500 m以浅的海相页

岩气商业化开发，并逐步向陆相、海-陆过渡相和深层

海相页岩气资源进军［1］。中国陆相页岩气资源丰富，

主要分布在四川盆地侏罗系自流井组、凉高山组和鄂

尔多斯盆地三叠系延长组。近年来，多口井在四川盆

地侏罗系陆相页岩层段钻遇良好的油气显示，并获得

了中-高产工业油气流，展现了良好的勘探开发前

景［2］。陆相页岩气与海相页岩气存在较大差异，尤其

是天然气成分。海相页岩有机质演化程度高，主要生

成干气，一般可视为纯甲烷［3］，而陆相页岩有机质演化

程度较低，主要生成湿气、凝析气等，烃类组成多

样［4-5］。相对于纯甲烷，多组分烃类在页岩微纳米孔隙

中的赋存更加复杂，加之储层原始条件下一般含水，加

剧了陆相页岩气赋存的复杂性。现阶段对多组分烃

类-水混合物在陆相页岩微纳米孔隙中的分布规律、

赋存状态和影响因素还缺乏深入认识，制约了陆相页

岩气勘探开发靶区优选、储量评估和开采动态分析。

因此，亟需开展陆相页岩微纳米孔隙中多组分烃类-
水混合物的赋存研究。

页岩的非均质性强、微纳米孔隙发育、矿物组成复

杂，很难通过常规物理实验来研究多组分烃类-水混

合物在页岩微纳米孔隙中的赋存特征。分子模拟方法

可以突破常规物理实验研究尺度的限制，从微观角度

研究多组分烃类-水混合物的赋存特征，还可以通过

重复模拟来研究各类因素对混合物赋存的影响［6-8］。
近年来，分子模拟方法被广泛应用于页岩气赋存和流

动研究［9-17］，但主要针对海相页岩气，且只考虑纯甲

烷；大多采用单一矿物构建分子模型，如干酪根分子模

型、黏土矿物分子模型。对于多组分烃类-水混合物

在页岩复合孔隙中的赋存，目前与之相关的分子模拟

研究较少，也缺乏深入认识。针对这一问题，本文以四

川盆地侏罗系自流井组大安寨段页岩为研究对象，采

用基于计算机模拟的分子模拟方法，建立了有机质-
黏土矿物复合孔隙体系分子模型，同时考虑水相的影

响，通过分子动力学模拟研究了湿气在有机质-黏土

矿物复合孔隙体系中的微观赋存特征及其影响因素。

该项研究对于深入理解湿气在陆相页岩储层中的赋存

状态与赋存机理有一定帮助。

1　分子模拟方法

1. 1　有机质-黏土矿物复合孔隙体系分子模型

有机质孔隙和黏土矿物孔隙是页岩气赋存的主要

空间［18-21］，有机质常与黏土矿物密切共生，形成有机

质-黏土复合物，发育有机质-黏土矿物复合孔隙［22-24］。
本文利用分子模拟方法建立了有机质-黏土矿物复合

孔隙体系分子模型。页岩有机质的主体骨架是干酪

根。四川盆地侏罗系自流井组大安寨段页岩有机质以

Ⅱ型为主，镜质体反射率（Ro）在 1. 10 % ~ 1. 83 %［5-25］。
因此，本文基于 Ungerer等人［26］提出的Ⅱ型（可进一步

划分为Ⅱ-A，Ⅱ-B，Ⅱ-C和Ⅱ-D型）干酪根结构建立

干酪根分子模型。其中，Ⅱ-A型的成熟度最低，对应未

成熟的干酪根；Ⅱ-D型的成熟度最高，对应过成熟的干

酪根；Ⅱ-B型和Ⅱ-C型的成熟度在Ⅱ-A型和Ⅱ-D型

之间，对应成熟-高成熟的干酪根。考虑到研究区页

岩处于成熟-高成熟阶段［5-25］，从Ⅱ-B 型和Ⅱ-C 型中

选择了Ⅱ-B 型干酪根开展研究。干酪根狭缝孔的构

建参考了前人的工作［27-28］，具体建模过程如下。① 干
酪根基质模型的建立：建立一个尺寸为 80 Å×80 Å×
40 Å的Ⅱ-B型干酪根基质模型，以局部能量最低为目

标，通过结构优化获得干酪根基质的初始构型。② 高
温结构松弛：将温度设定为 800. 00 K，采用 NVT 系综

（canonical ensemble，正则系综，体系的原子数量、体积

和温度保持不变）开展高温结构松弛。③ 获得稳定的

干酪根基质模型：将压力设定为 20 MPa，温度从

800. 00 K 降至目标温度 373. 15 K，采用 NPT 系综

（constant-pressure， constant-temperature，等温-等压系

综，体系的原子数量、压力和温度保持不变）开展分子

动力学模拟以获得合理的干酪根基质模型。接下来，
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采用NPT系综，在 371. 15 K和 20 MPa条件下开展分子

动力学模拟，以获得稳定的干酪根基质模型。建立的

干酪根基质模型的密度为1. 07 g/cm3，这与Ⅱ型干酪根

实验报道的密度范围 1. 00 ~ 1. 30 g/cm3一致。Wu 等

人［29］建立的Ⅱ-B型干酪根基质模型的密度约为 1. 05 
g/cm3，Yu 等人［30］建立的Ⅱ-B 型干酪根基质模型的密

度为 1. 08 g/cm3，进一步验证了本文所建模型的合理

性。④ 基质模型叠合：将干酪根基质模型叠合，建立

干酪根狭缝孔模型［28-31］。
研究区页岩富含黏土矿物，其中伊利石占比较

高［25］。因此，参考美国矿物学家晶体结构数据库［32］，
建立了伊利石狭缝孔模型。将建立的干酪根狭缝孔模

型和伊利石狭缝孔模型组合后进行结构优化，最终的

有机质-黏土矿物复合孔隙体系分子模型主要由干酪

根狭缝孔、伊利石狭缝孔和干酪根-伊利石复合孔组

成（图 1）。为了研究孔径对多组分烃类-水混合物赋

存的影响，将狭缝孔孔径分别设置为 2，4和 6 nm。此

外，干酪根基质块和伊利石基质块在 x，y和 z轴方向尺

寸均分别为 8，4 和 4 nm。整个模拟盒子在 x，y 和 z 轴
方向尺寸分别为28，4和10/12/14 nm。

1. 2　模拟细节

利用 LAMMPS（large-scale atomic/molecular massively 
parallel simulator，大规模原子/分子并行模拟器）开展

分子动力学模拟。对于伊利石分子模型，采用专门针

对黏土矿物开发的CLAYFF力场（clay force field，黏土

体系力场）描述［33］；对于多组分烃类-水混合物与干酪

根分子模型，采用 CVFF 力场（consistent valence force 
field，一致性价力场）进行描述，该力场广泛应用于表

征烃类等有机物分子之间的相互作用［34］。范德华相

互作用采用Lennard-Jones 12-6势能函数进行描述，截

断距离设置为 1 nm；长程静电相互作用采用 PPPM 方

法（particle-particle-particle mesh，粒子-粒子-粒子网

格法）计算。本文只针对湿气开展研究，其对应的组成

为 CH4（占比 65. 0 %），C2H6（占比 9. 7 %），C3H8（占比

8. 5 %），C4H10（占比 4. 8 %），C5H12（占比 2. 0 %）和 H2O
（占比10. 0 %）。

四川盆地侏罗系自流井组大安寨段页岩储层温度

约 373. 15 K［35］，因此模拟温度设置为 373. 15 K。储层

埋深 1 400 ~ 4 300 m，压力系数在 1. 0 ~ 2. 1［25-36］，原始

条件下储层压力在 14. 0 ~ 90. 3 MPa。参考研究区储

层压力，通过调整狭缝孔尺寸和流体分子数量，设置了

不同的压力条件（表 1）。模拟压力的上限为 35 MPa，
小于 90. 3 MPa 的极限值。为了增强不同压力条件

下模拟结果的可对比性，将模拟压力的下限设置为

11 MPa，以阐明压力对烃类赋存的影响。

所有方向均采用周期性边界，模拟过程中干酪

根和伊利石结构的原子固定不动。首先对体系进行

能量最小化，以得到稳定的初始构型，然后采用 NVT
系综模拟计算 2 000 ps，时间步长设置为 1 fs，前

1 000 ps 计算用于体系平衡，后 1 000 ps 计算用于统

计分析。
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图1 有机质-黏土矿物复合孔隙体系分子模型示意图

Fig. 1 Diagram showing the organic matter-clay mineral composite pore system
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本文采用分子模拟方法研究多组分烃类在复合孔

中的赋存，研究对象具有孔隙空间多样、尺度小、流体

组成复杂的特点，很难直接通过室内实验对分子模拟

结 果 进 行 验 证 。 后 续 可 以 基 于 DSC（differential 
scanning calorimetry，差示扫描量热法），采用均质的人

造纳米多孔介质（如微孔玻璃小球）研究单组分或者双

组分烃类在人造纳米多孔介质中的相变行为，最后将

实验测得的泡点压力与分子模拟结果进行对比，从而

实现对分子模拟结果的间接验证［37］。

2　结果与讨论

图 2a展示了在压力为 21 MPa、狭缝孔孔径为 4 nm
时，多组分烃类和水在有机质-黏土矿物复合孔隙体

系中的分布。烃类分子在伊利石狭缝孔、复合孔和干

酪根狭缝孔中均有分布。水分子赋存于伊利石表面，

在复合孔中也有零星分布。此外，一般认为亲油的干

酪根表面上同样会有水分子，因为水分子能够与干酪

根中的含氧官能团结合［38］。多组分烃类和水沿 x轴方

向的分子数密度剖面如图 2b所示，可以看出干酪根狭

缝孔容纳的流体分子要多于伊利石狭缝孔。对于复合

孔，烃类分子数密度曲线整体呈现为“左低右高”的趋

势，峰值均出现在干酪根壁面附近，因为烃类分子与干

酪根的相互作用较强；而 H2O分子数密度曲线整体呈

现“左高右低”的趋势，峰值出现在伊利石壁面附近，因

为H2O分子与黏土矿物的相互作用较强。

图 3 展示了各组分与干酪根、黏土矿物的相互作

用能，烃类分子与干酪根的相互作用强于 H2O分子与

表1　多组分烃类-水混合物赋存分子模拟采用的压力条件

Table 1　Pressures set for the molecular simulations of 
multicomponent hydrocarbon-water mixture occurrence

狭缝孔

孔径/nm

2
4
6

压力/MPa
流体分子总数

4 040个

17
11
—

流体分子总数

8 080个

35
21
—

流体分子总数

12 120个

—

35
17

注：“—”表示未设置相应的压力条件。
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图 2　多组分烃类和水在有机质-黏土矿物复合孔隙体系中的分布（孔径4 nm，压力21 MPa）
Fig.  2　Distributions of multicomponent hydrocarbons and water in the organic matter-clay mineral composite pore system （with a pore 

diameter of 4 nm at 21 MPa）
a.  烃类和水分子的空间分布构型；b.  烃类和水分子的分子数密度曲线
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干酪根的相互作用，较重的烃类与干酪根的相互作用

强于较轻的烃类；H2O 分子与伊利石的相互作用强于

烃类分子与伊利石的相互作用，烃类分子与伊利石的

相互作用能小于 1. 00 kJ/mol，而 H2O 分子与伊利石的

相互作用能高达 61. 88 kJ/mol，因为氢键增强了H2O分

子与黏土矿物的相互作用［39］。

2. 1　压力的影响

当狭缝孔孔径为 4 nm 时，在不同压力条件下，多

组分烃类和水在有机质-黏土矿物复合孔隙体系中的

分布也表现出一定差异（图 2a，图 4a，图 4b）。当压力

为 11 MPa 和 21 MPa 时，复合孔中的流体分子较稀疏

且聚集于干酪根壁面附近；当压力为 35 MPa 时，流体

分子充满了整个复合孔（图4b）。

CH4，C2H6，C3H8，C4H10和 C5H12分子数密度曲线如

图 5所示。① 当压力为 11MPa和 21 MPa时，CH4分子

倾向在干酪根狭缝孔以及靠近干酪根壁面处的复合孔

中赋存；但当压力为 35 MPa时，CH4分子数密度曲线的

峰值出现在靠近伊利石壁面附近的复合孔中，整体呈

现“左高右低”的趋势。② 不同压力条件下，C2H6和
C3H8分子数密度曲线相似（图5b，c）。当压力为11 MPa
和 21 MPa时，复合孔中的C2H6和C3H8分子呈非对称分

布，偏向干酪根壁面一侧；当压力为 35 MPa时，复合孔

中的 C2H6 和 C3H8 分子近似呈对称分布。③ C4H10 和
C5H12分子数密度曲线相似，在不同压力条件下，C4H10
和C5H12分子数密度曲线均呈现“左低右高”的趋势，曲

线峰值出现在复合孔中干酪根壁面附近（图5d，e）。

烃类分子与干酪根的相互作用强于其与伊利石的

相互作用，其中 C5H12和 C4H10分子与干酪根的相互作

用最强。当压力为 11 MPa 和 21 MPa 时，模拟盒子中

的分子数量有限，复合孔中的烃类分子会优先赋存于

干酪根壁面附近。当压力为 35 MPa时，模拟盒子中的

分子数增加，复合孔中的 C5H12和 C4H10分子优先赋存

于干酪根壁面附近，这部分孔隙空间被占据后，剩余的

C3H8，C2H6和CH4分子只能赋存于伊利石壁面附近。

2. 2　孔径的影响

为了研究孔径的影响，这里统一了压力条件，选择
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图3　烃类和水分子与固体的相互作用能柱状图

Fig.  3　Interaction energy between hydrocarbons/water molecules and solids
a.  烃类和水分子与干酪根的相互作用能；b.  烃类和水分子与伊利石的相互作用能
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图4 不同压力条件下有机质-黏土矿物复合孔隙体系中烃类-水分子的空间分布构型（狭缝孔孔径4 nm）
Fig.  4 Spatial configurations of hydrocarbon and water molecules in the organic matter-clay mineral composite pore system under different 

pressures （slit pore width： 4 nm）
a.  11 MPa；b.  35 MPa
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了相同压力、不同孔径条件下的分子模拟结果开展对比

分析。当狭缝孔尺寸为2 nm，流体分子总数为4 040个

时，对应的压力为 17 MPa；当狭缝孔尺寸为 6 nm，流体

分子总数为 12 120 个时，对应的压力同样为 17 MPa。
这两种条件下的有机质-黏土矿物复合孔隙体系中烃

类-水分子的分布如图 6所示。烃类分子与干酪根的

相互作用强于其与黏土矿物的相互作用。孔径为

2 nm时，烃类分子主要赋存于干酪根狭缝孔和靠近干

酪根壁面复合孔中的孔隙空间，只有少部分烃类分子

赋存于伊利石狭缝孔（图 6a），对应的分子数密度曲线

也呈现“左低右高”的趋势（图 7）。同等压力条件下，

狭缝孔尺寸越大，孔隙空间越大，有机质-黏土矿物复

合孔隙体系可以容纳的分子越多（图6）。

当狭缝孔尺寸为 2 nm，流体分子总数为 8 080 个

时，对应的压力为 35 MPa；当狭缝孔尺寸为 4 nm，流体

分子总数为 12 120时，对应的压力同样为 35 MPa。这

两种条件下的有机质-黏土矿物复合孔隙体系中烃类-
水分子的分布如图 4b 和图 8 所示。当压力为 35 MPa
时，流体分子占据了整个孔隙空间，伊利石狭缝孔、干

酪根狭缝孔和复合孔中都容纳了大量的流体分子，强

化了流体分子间的相互作用。以H2O为例，H2O分子在

氢键的作用下聚集成团，赋存于伊利石表面、干酪根表

面和复合孔中（图9）。其中，赋存于伊利石表面的水分

子会形成水膜（图 9b），水膜会弱化烃类分子与伊利石

的相互作用，并阻碍烃类分子赋存于伊利石表面。

进一步，以混合物中的CH4，C5H12和H2O为例，分析

了孔径对烃类和水分子赋存的影响。图10—图12分别

展示了不同孔径以及不同压力条件下混合物中的CH4，
C5H12和H2O分子沿 x轴方向的分子数密度分布，可以看
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图6 17 MPa压力条件下有机质-黏土矿物复合孔隙体系中烃

类-水分子的空间分布构型

Fig.  6 Spatial configuration of hydrocarbon and water molecules 
in the organic matter-clay mineral composite pore system at 17 MPa

a.  狭缝孔孔径2 nm ；b.  狭缝孔孔径6 nm
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图5　不同压力条件下烃类分子在伊利石狭缝孔、复合孔和

干酪根狭缝孔中的密度分布（狭缝孔孔径4 nm）
Fig.  5　Density profiles of hydrocarbon molecules in slit pores 

of illite and kerogen， and composite pores under different 
pressures 

（slit pore width： 4 nm）
a.  CH4；b.  C2H6；c.  C3H8；d.  C4H10；e.  C5H12
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出：①大孔径对应的分子数密度曲线在小孔径对应的

分子数密度曲线之上，说明在相同压力条件下，孔径越

大，有机质-黏土矿物复合孔隙体系容纳的CH4分子越

多（图 10）。②当压力为 17 MPa，孔径从 2 nm 增加至

6 nm 后，C5H12分子数密度曲线的峰值从 0. 036 1/Å3增
加至0. 06 1/Å3。当压力为35 MPa时，孔径从2 nm增加

至 4 nm后，C5H12分子数密度曲线的峰值变化不大，但

是峰值的位置出现了变化（图 11）。孔径为 2 nm 时峰

值出现在复合孔中伊利石壁面附近，孔径为 6 nm时峰

值出现在复合孔中干酪根壁面附近，这与烃类分子和

固体间的相互作用能有关。C5H12分子与干酪根的相互

作用强于其他烃类分子（图 3a），因此复合孔中的C5H12
分子会优先占据紧邻干酪根壁面的孔隙空间。当孔径

为 2 nm时，这部分孔隙空间较小，可以容纳的C5H12分
子有限，剩余的C5H12分子只能在靠近伊利石壁面的孔

隙空间中赋存。③ H2O分子数密度曲线的峰值均出现

在伊利石壁面附近。相同压力条件下，孔径越小，曲线

峰值越高（图 12）。当压力为 35 MPa，孔径为 2 nm时，

H2O 分子数密度曲线的峰值为 0. 31 1/Å3；孔径为 4 nm
时，H2O分子数密度曲线的峰值为0. 16 1/Å3。
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图7 17 MPa压力条件下烃类-水分子在伊利石狭缝孔、复合孔和干酪根狭缝孔中的密度分布（狭缝孔孔径2 nm）
Fig.  7 Density profile of hydrocarbon and water molecules in slit pores of illite and kerogen， and composite pores at 17 MPa 

（slit pore width： 2 nm）
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图8 35 MPa压力条件下有机质-黏土矿物复合孔隙体系中烃类-水分子的空间分布构型（狭缝孔孔径2 nm）
Fig.  8 Spatial configuration of hydrocarbon and water molecules in the organic matter-clay mineral composite pore system at 35 MPa 

（slit pore width： 2 nm）
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图9 35 MPa压力条件下水分子在有机质-黏土矿物复合孔隙体系中的赋存状态（狭缝孔孔径4 nm）
Fig.  9 Occurrence states of water molecules in the organic matter-clay mineral composite pore system at 35 MPa （slit pore width： 4 nm）

a.  复合孔中的团状水簇；b.  伊利石表面上的水膜；c.  干酪根表面上的团状水簇
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图10　不同压力条件下CH4分子在伊利石狭缝孔、复合孔和干酪根狭缝孔中的密度分布

Fig.  10　Density distribution of CH4 molecules in slit pores of illite and kerogen， and composite pores under different pressures
a.  17 MPa；b.  35 MPa
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图11　不同压力条件下C5H12分子在伊利石狭缝孔、复合孔和干酪根狭缝孔中的密度分布

Fig.  11　Density distribution of C5H12 molecules in slit pores of illite and kerogen， and composite pores under different pressures
a.  17 MPa；b.  35 MPa
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3　地质意义

黏土矿物常与有机质密切共生，形成有机质-黏
土矿物复合物，发育有机质-黏土矿物复合孔隙体系。

尽管烃类分子与干酪根的相互作用显著强于其与黏土

矿物的相互作用，但是相对于黏土矿物，有机质含量

低，有机质孔隙空间有限，在高压条件下，烃类分子将

有限的有机质孔隙空间占据后，剩余的烃类分子只能

在复合孔和黏土矿物孔隙中赋存。因此，有机质-黏
土矿物复合孔隙体系中的有机质孔隙、复合孔和黏土

矿物孔隙均对烃类赋存有贡献。

此外，相对于有机质孔隙，复合孔和黏土矿物孔隙

可能会容纳更多的烃类分子，含气性更好。对于湿气

和凝析气，其组成以较轻的组分为主，较重的组分相对

较少。较重的组分与有机质的相互作用较强，因此较

重的组分会优先赋存于有机质孔隙，这部分孔隙空间

被占据后，较轻的组分只能在复合孔和黏土矿物孔隙

中赋存。在开发阶段，复合孔和黏土矿物孔隙中较轻

的组分分子量小、可动性好，容易被采出，而有机质孔

隙中较重的组分可动性差，难以被采出，是后期储量挖

潜的重要目标，未来可以考虑CO2置换等方法。H2O分

子与黏土矿物的相互作用强，远大于烃类分子与黏土

矿物的相互作用，但是 H2O分子与干酪根的相互作用

弱。因此，赋存于黏土矿物孔隙中的 H2O分子主要以

束缚水的形式存在，开发阶段难动用，且容易阻碍烃类

分子的流动；赋存于干酪根孔隙中的 H2O分子主要以

可动水的形式存在，开发阶段可动用，容易被采出。

4　结论与建议

1） 压力较低时，复合孔中的烃类分子会优先赋存

于干酪根壁面附近。当压力较高时，复合孔中较重的

烃类会优先赋存于干酪根壁面附近，这部分孔隙空间

被占据后，较轻的烃类只能赋存于伊利石壁面附近。

在相同压力条件下，狭缝孔孔径越大，有机质-黏土矿

物复合孔隙体系中可以容纳的烃类分子越多。

2） 水分子可以赋存于伊利石狭缝孔、干酪根狭缝

孔和复合孔中。在高压条件下，水分子之间的相互作

用增强，在氢键作用下聚集成团，团状水簇可以赋存在

干酪根表面，或是游离在复合孔中，或是形成水膜赋存

于伊利石表面，伊利石表面的水膜会阻碍烃类分子的

富集。

3） 有机质-黏土矿物复合孔隙体系中的有机质孔
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图12　不同压力条件下H2O分子在伊利石狭缝孔、复合孔和干酪根狭缝孔中的密度分布

Fig.  12　Density distribution of H2O molecules in slit pores of illite and kerogen， and composite pores under different pressures
a.  17 MPa；b.  35 MPa
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隙、复合孔和黏土矿物孔隙均对烃类赋存有贡献。相

对于有机质孔隙，复合孔和黏土矿物孔隙可能会容纳

更多烃类分子，而且以轻质烃类为主，含气性和可动性

更好。

分子动力学模拟方法在非常规油气开发中的应用

逐渐受到重视，目前的研究主要聚焦于烃类赋存和流

动，关于外来流体对烃类赋存的影响还缺乏深入认识，

未来可以研究 CO2 和表面活性剂等对烃类赋存的影

响，为提高烃类动用率，推动非常规油气开发技术的进

步奠定基础。
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