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摘  要 

页岩油作为重要的非常规能源，其高效开发对缓解能源压力至关重要。然而，页岩储层纳米孔隙结构复

杂、流体多相多组分共存等特性，导致传统宏观理论难以揭示其流动规律，分子动力学模拟成为研究纳

米尺度运移机制的关键手段。当前研究已在页岩油纳米孔隙结构建模、吸附行为及CO2驱替过程模拟等

方面取得进展，发现孔隙尺寸、矿物类型及流体组分对页岩油赋存状态和流动特性有显著影响。但仍存

在复杂矿物表面相互作用表征精度不足、纳米孔隙边界条件适配性差、多组分流体相行为微观机制认识

不清等问题。未来需聚焦专用力场开发、动态边界条件优化、多组分输运机制解析及多尺度耦合平台构

建，通过实验数据与模拟方法协同，提升分子动力学模拟对页岩油开采中微观机理的阐释能力，为储层

改造和提高采收率技术提供理论支撑。 
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Abstract 
As an important unconventional energy source, the efficient development of shale oil is crucial for 
alleviating energy pressure. However, the complex nanoporous structure and multiphase, multi-
component fluid coexistence of shale reservoirs make it difficult for traditional macroscopic 
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theories to reveal their flow laws. Molecular dynamics simulation has become a key means to study 
nanoscale transport mechanisms. Current research has made progress in shale oil nanoporous struc-
ture modeling, adsorption behavior, and CO2 displacement process simulation, finding that pore 
size, mineral type, and fluid composition have a significant impact on the occurrence state and flow 
characteristics of shale oil. However, problems still exist, such as insufficient accuracy in character-
izing complex mineral surface interactions, poor adaptability of nanoporous boundary conditions, 
and unclear understanding of the microscopic mechanisms of multi-component fluid phase behav-
ior. Future research should focus on developing dedicated force fields, optimizing dynamic bound-
ary conditions, analyzing multi-component transport mechanisms, and constructing multi-scale 
coupling platforms. By combining experimental data with simulation methods, we can enhance the 
ability of molecular dynamics simulations to elucidate the microscopic mechanisms of shale oil ex-
traction, providing theoretical support for reservoir stimulation and enhanced oil recovery tech-
nologies. 
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1. 引言 

页岩油的赋存基质为页岩，其主要组分包括黏土矿物、干酪根及其他伴生矿物；页岩油是赋存于有

机质富集的页岩纳米级孔隙内的成熟原油[1]。页岩油是极具开发潜力的非常规油气资源，已成为油气领

域重点研究对象。受页岩储层低孔、低渗特征制约，页岩油高效开发面临诸多技术挑战[2]。 
随着我国对外石油依存度逐年升高，页岩油作为一种非常规资源，将在未来缓解国内石油供应紧张

和确保我国能源安全方面发挥关键作用。而我国的页岩油开采研究还只是早期阶段，开采页岩油的理论

还没有深入和完善。目前，我国页岩油高效开发的主要难题之一就是对页岩油流动规律的理解不够深入

[3]。传统的流体机理、研究方法以及手段在页岩储层中，导致了大规模的微观孔洞的破裂[4]。 
因此，采用有效手段探究页岩油在纳米孔隙内的流动机理具有重要意义[5]。由于传统的连续介质力

学理论等宏观力学理论已经无法解释这种特殊储层条件下的物质运动规律，这就需要引入一些新的力学

理论和模拟方法，如分子动力学模拟等。该模拟方法由于合适的尺度和高效的计算速度已经成为研究纳

米空间受限流体运移特性的有效手段[6]。 

2. 分子动力学模拟在页岩油开采中的研究现状 

近几年在页岩油纳米尺度流动模拟中，分子动力学模拟被大量使用。页岩油在纳米尺度孔隙中的赋

存状态对其流动规律会产生重要影响。 

2.1. 页岩油纳米尺度孔隙模拟 

了解页岩油中复杂的有机化合物混合物与构成储层岩石–石油界面的矿物质之间的相互作用机制将

有助于开采。张世明等[7]依托核磁共振冻融测控试验厘定东营凹陷页岩孔隙全尺寸分布，构建研究区典

型纳米级孔隙模型，揭示页岩油在有机质纳米孔隙内的赋存状态与微观吸附特征，定量表征页岩油游离

油量，对东营凹陷页岩油采收率提升具有重要指导意义。 
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李正等[8]利用分子动力学模拟方法，建立一个考虑壁面粗糙度的干酪根纳米孔隙分子模型以及考虑

壁面羟基化的石英纳米孔隙分子模型。在此模型中，考虑了非极性和极性组成的多组分页岩油分子模型，

通过实验数据来验证模型的准确性。运用这个模型，对纳米孔隙内的页岩油流动机理进行了深入的研究，

特别是关注了驱动力、孔隙尺寸以及温度对流动的影响。这为构建页岩油的流动规律提供了理论支持。 
在富含黏土的页岩中，王慧等[9]通过分子动力学模拟探究了富含黏土的页岩中页岩油的扩散行为。

采用蒙脱石模型表征富黏土页岩，选取辛烷作为页岩油代表组分。模拟结果表明，层间距为 2.8 nm 条件

下页岩油扩散系数处于较低水平；随层间距增大，扩散系数可提升数个数量级。这表明一旦页岩油从微

观孔流入介观孔，油密度会降低，扩散系数会极大增加，这对页岩油的开采非常有利。然而，吸附在微

观孔中的油分子仍然难以开采。此外，通过探索油分子链长对扩散的影响，发现短链油有利于开采。这

些模拟结果对页岩油的研究提供了有用的参考和重要的基础[10]。 

2.2. 页岩油流体吸附行为的研究模拟 

Wang 等[11]利用分子动力学模拟研究了富含有机质的页岩体系纳米级碳质狭缝中的石油吸附行为。

流体密度在整个孔隙中不均匀，由孔隙表面至中心平面的振荡减弱，表现出吸附层及体相流体的差异。

采用分子动力学模拟构建石墨烯薄片和碳氢化合物的建模，采用成功再现烷烃、聚合物、甚至生物大分

子热力学和结构特征的全原子液体模拟优化势能力场。预测出了烷烃–页岩体系的平衡特征。在对碳质

孔隙中的吸附油和游离油进行分子动力学模拟分析的基础上，开发了可估算就地可采页岩油的公式。将

模型在巴肯页岩中应用后展示了热工艺生产吸附油和提高页岩可采油量的潜力。 
Tian 等[12]利用分子动力学模拟研究了储层条件下石油混合物模型在高岭石矿物在页岩中形成的纳

米级粒内孔隙中的吸附特性。一系列温度(298，323，348 和 373 K)和压力(1，50，100 和 200 bar)代表油

藏条件，以便更好地了解石油成分、温度和压力对模型石油混合物吸附特性的影响。研究表明，油分子

在高岭石表面的吸附依赖于表面的种类和距离。更多的极性化合物吸附在铝高岭石基底表面，而烷烃更

倾向于吸附在硅酸盐表面。此外，页岩油在硅酸盐表面的吸附率更高。吸附油的密度随温度升高而降低，

其压力作用不明显。 
Zhang 等[13]利用分子动力学模拟对页岩油相态进行模拟研究，构建分子模型，考虑多种矿物类型、

温度、压力、烷烃类型及含水量等因素，对各因素对页岩油扩散系数的影响进行分析，并对有关机理进

行讨论。得出油在有机质中的吸附能力最强，在无机材料中次之，在蒙脱石中最弱；由于石墨烯表面超

光滑，油在有机孔隙中的扩散比在石英和蒙脱石孔隙中快得多；水在有机孔隙中以团簇形式存在，对油

扩散抑制作用更显著，在无机孔隙表面形成薄膜的结论。Cao 等[14]通过分子动力学模拟，在 358 K 和 30 
MPa 条件下，研究了 n-十九烷、甲苯、3-甲基菲和卟啉在黏土矿物(蒙脱石、高岭石和伊利石)的狭缝中的

吸附特性，研究吸附层厚度、吸附容量以及分子结构形态等因素对页岩油相态的影响。 

2.3. 页岩纳米孔隙中 CO2驱替原油过程的模拟 

Wang 等[15]对注 CO2 和 N2 在白云岩狭缝中提高页岩油采收率的机理进行了分子动力学的研究；通

过分子模拟研究 CO2与正癸烷在不同孔径下的置换机理；Baek 等[16]模拟了 CO2从石墨烯层纳米孔中置

换出来烃类的过程，发现 CO2物质的量浓度达到 50%阈值时会形成吸附层，将烃类分子替换掉。但现阶

段尚缺乏对 CO2-原油竞争吸附过程影响规律的相关研究，如原油组分、壁面润湿性、岩石成分等因素。 

2.4. 讨论 

现有页岩油纳米尺度流动的分子动力学研究在模型构建与力场选择上的显著差异，直接造成研究结
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论的适用边界分化，领域内仍存在多处核心争议与不确定性。 
模型构建差异是结论分化的主要诱因。孔隙介质建模分为两类：单矿物规则狭缝模型变量控制清晰，

便于揭示单一界面机制，但与页岩多矿物共生的地质特征存在差距，所得扩散系数普遍偏高；黏土矿物

组合或有机质–无机耦合体系更贴近储层实际，但多因素耦合作用强，难以拆分单一变量贡献，更易观

测到矿物表面的选择性吸附分层。壁面处理同样影响结果：理想光滑石墨烯模型忽略表面缺陷与含氧官

能团，系统性高估流体扩散能力；引入粗糙度与羟基化修饰的石英模型更接近真实岩石界面，计算得到

的流动阻力与吸附强度均更高。流体组分差异决定认识深度：单组分模型适于单因素敏感性分析，但无

法反映极性组分的选择性吸附行为；多组分模型可揭示“极性组分表面富集、烷烃分布于孔中心”的分

层结构；是否引入地层水会带来系统性偏差，含水体系的油相扩散系数显著低于不含水体系。 
力场选择差异是研究结果难以横向对比的关键原因。OPLS-AA 等通用有机力场适配碳质孔隙体系，

但矿物界面参数化简化，吸附能计算整体偏低；CLAYFF 黏土专用力场可精准表征黏土晶体结构与水化

作用，但界面耦合参数缺乏统一标定，不同研究吸附量计算差异可达 10%~30%；COMPASS 等多相力场

可统一描述无机–有机相互作用，但高温高压储层条件下的参数可靠性缺乏充分验证。 
当前研究存在争议，简化干酪根模型地质代表性存疑，重质组分缺失带来的系统偏差无法定量化，

纳米尺度结论向储层尺度升级缺乏公认方法，储层温压条件下力场计算精度未经验证，CO2 驱替微观机

制认识不统一，共同制约了模拟结果的工程化应用。 

3. 分子动力学模拟在页岩油开采中现有的关键技术 

3.1. 力场 

力场是分子动力学经典力学运算的核心基础，其完备性与精准度直接决定数值模拟结果的可靠性与

准确性[17]。场通过定量表征分子体系内的原子间相互作用力，构建起分子动力学模拟的核心理论框架，

同时建立了分子动力学作用效应与原子间距之间的量化函数关系。现阶段主流力场种类繁多，不同力场

具备差异化的适用场景与应用局限，模拟计算结果的精度高度依赖力场类型的合理选取。在模拟运算过

程中，不同力场对原子间相互作用的量化描述存在显著差异，其完备性与适配性是保障分子动力学计算

结果可靠、有效的核心前提[18]。 
因此，力场在计算过程中，力的作用力大小不同，力场的完备与否直接决定了计算的可靠程度。从

1924 年到 1984 年，学者先后提出了 Lennard-Jones (LJ) [19]、Morse [20]、Born-Mayer [21]、Buckingham 
[22]、Busing [23]和 Embedded Atom Method (EAM) [24]势函数解析式，为研究分子动力学打下了基石。

常见的力场在分子动力学中可分为： 
① 全原子力场 
全原子力场在建模过程中保留分子体系全部原子信息，不对分子基团进行合并简化，能够完整复现

分子的微观结构特征。体系内每一个真实原子均作为独立的力场作用点参与运算，建立原子与力场位点

之间严格的一一映射关系。依据经典分子力学基本假定，原子质量全部集中在原子核处，进而实现对分

子几何构型、原子间相互作用的高精度描述。把分子中所有的原子都考虑进去，把分子中所有的原子都

一一对应到体系的力点上，质量集中在原子核上。常见的有 OPLS 力场[25]、AMBER 力场、CHARMM
力场。 

② 联合原子力场 
忽略分子内部分原子，将其余原子对氢原子的相互作用叠加至联合原子上；与碳原子直接成键的氢

原子的相对原子质量进行合并，以此大幅降低力场复杂度，同时减少势参数数量。联合原子力场借助基
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团合并实现体系简化，难以复现分子的全原子精细结构，因而其力场作用点数目显著低于体系实际原子

总数。常见的有 GROMOS 力场、COMPASS 力场、TraPPE 力场。 
③ 粗粒度力场 
与前述两类模拟体系相比，该模型具备更高的简化度与抽象性。以苯环结构为例，可将苯环及与其

键合的氢原子归并为单一整体，进而实现体系复杂度的降低。常见的有 MARTINI 力场。 

3.2. 边界条件 

分子动力学模拟常研究尺寸较小、单粒子数量非常多的材料，一种称为原胞的体积元模型确保体系

可以使密度一直处于稳定状态，可消除尺寸对计算结果的影响，且材料状态不同，原胞形状重要性有别。

分子动力学中，边界会影响粒子运动和计算结果，常使用周期性和非周期性边界条件。周期性边界条件

可维持体系密度平衡，采用此条件时依据最小镜像原理计算粒子间作用力，并引入截断半径避免重复计

算误差。 

3.3. 势函数 

依据波恩–奥本海默近似，分子能量可通过原子空间坐标函数近似描述，其仅与原子相对位置相关。

分子力场函数作为经验公式，通过拟合实验数据构建，简洁描述分子能量与结构的关系，计算量仅为量

子力学从头算方法的 1/10，显著降低模拟成本。在分子动力学中，相互作用势函数的选取至关重要：合

理的势函数能提升计算精度，而计算结果也可验证势函数的适用性。 

3.4. 系综 

分子动力学的模拟技术包括平衡态与非平衡态的模拟，进行分子动力学的模拟过程中，需要依照被

研究对象的特性来选择适当的系综，其中，主要系综包括微正则系综、正则系综、以及等温等压系综等

[26]-[28]。 
① 微正则系综(NVE) 
NVE 系综是一个既保守又系统的孤立统计系综。在该系综中，系统的原子数 N 和系统体积 V 保持

不变[29]。 
② 正则系综(NVT) 
在 NVT 系综中，系统的原子数 N、体积 V 和温度 T 都保持不变，并且总动量为 0 [30]。 
③ 等温等压系综(NPT) 
在 NPT 系综中，系统的原子数 N、压力 P 和温度 T 都保持不变[31]。 

4. 存在的问题 

4.1. 复杂矿物表面相互作用描述不精准 

页岩中蒙脱石、伊利石、长石等矿物表面官能团复杂，存在羟基与离子位点，但现有 CHARMM、

CLAYFF 等势函数对黏土矿物层间水合作用及有机质–沥青质相互作用的参数化不足，致使吸附能与润

湿性模拟偏差较大[32]；同时，多矿物共存体系下的跨尺度相互作用缺乏有效建模手段，无法准确反映储

层矿物异质性对流体分布的影响[33]。 

4.2. 纳米孔隙结构的边界条件适配性问题 

传统周期性边界条件仅适用于规则孔道，难以模拟页岩中形状不规则孔隙的曲率效应与表面粗糙度
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对流体流动的作用[34]；在高压、高温的页岩油开采实际工况下，孔隙表面原子振动与流体分子动能间的

耦合作用被简化处理，缺乏能够准确描述动态边界条件下能量传递过程的有效模型[35]。 

4.3. 多组分流体运移与分子体系的相行为机制不明 

页岩油中轻质烃、重质沥青质、地层水、CO2及表面活性剂驱替剂构成的多相混合体系，在纳米孔中

的扩散、吸附与相变过程因力场精度不足而难以深入探究，无法合理解释实验中出现的“分子筛分效应”

与“界面富集现象”[36]；此外，驱替过程中润湿性反转的分子动力学路径尚不清晰，表面活性剂分子在

黏土表面的吸附现象与溶液浓度、矿化度之间的定量关系也缺乏深入研究[37]。 

4.4. 多尺度模拟与模型参数的衔接缺失 

分子动力学模拟所获取的扩散系数、吸附等温线等微观参数，与宏观渗流模型，如修正的 Navier-
Stokes 方程、Lattice-Boltzmann 方法之间缺乏标准化的耦合接口，使得微观模拟结果难以有效融入宏观储

层数值模拟，无法为页岩油开采方案的优化提供有力支撑[38]。 

5. 下一步研究方向 

针对当前页岩油纳米尺度分子动力学模拟存在的模型代表性不足、力场适配性差、尺度衔接困难等

问题，未来研究可从复杂矿物表面作用优化、孔隙边界条件构建、多组分运移机制解析、多尺度耦合方

法四个方向展开。 

5.1. 复杂矿物表面相互作用的优化方法 

围绕页岩复杂矿物表面相互作用，开发基于第一性原理计算与实验数据协同优化的专用势函数，细

化蒙脱石、伊利石等黏土矿物层间水合作用及有机质–沥青质相互作用参数，提升吸附能与润湿性模拟

准确性。现有三类主流力场的适用特性对比见表 1，通用力场在界面精度上的不足是专用势函数开发的

核心出发点。同时，构建多矿物共存体系的跨尺度建模框架，运用多尺度耦合方法，如分子动力学与连

续介质力学结合，量化矿物异质性对流体分布的影响，实现从原子尺度到宏观尺度的精准刻画。 
 

Table 1. Comparison of the applicability characteristics of typical molecular force fields in shale oil simulation 
表 1. 典型分子力场在页岩油模拟中的适用特性对比 

力场类别 代表力场 核心适用体系 主要优势 主要局限 

通用有机力场 OPLS-AA 碳质孔隙、纯烃体系 烃类热力学性质描述

精度高 
矿物界面参数简化，

吸附能计算偏差大 

黏土专用力场 CLAYFF 黏土矿物、含水体系 黏土晶体结构与水化

作用表征精准 
与有机力场的界面耦

合参数缺乏统一标定 

多相通用力场 COMPASS 无机–有机耦合体系 可统一描述矿物–流

体界面相互作用 
高温高压储层条件下

参数可靠性不足 

5.2. 纳米孔隙结构的边界条件构建 

针对页岩纳米孔隙结构的复杂边界特征，研发适用于非规则孔隙的定制化边界条件算法。通过引入

贴合页岩真实孔隙形貌的几何参数，精准表征孔隙曲率效应与表面粗糙度对流体运移行为的影响机制；

同时构建高温、高压储层工况下的动态边界条件模型，充分考虑孔隙壁面原子振动与流体分子动能的耦

https://doi.org/10.12677/me.2026.145136


龚欣浩，任雨婷 
 

 

DOI: 10.12677/me.2026.145136 1380 矿山工程 
 

合作用，建立能量传递定量表征体系，实现对真实页岩油开采环境下流体–孔隙界面相互作用的高精度

模拟。 

5.3. 多组分流体运移机制解析 

聚焦页岩多组分流体的微观输运规律与相态演化行为，通过优化传统力场参数并构建新型适配力场，

有效提升对轻质烃、重质沥青质等多相复合体系分子间相互作用的精细化表征精度，系统揭示纳米孔隙

内分子筛分效应与界面富集现象的微观分子机制。依托分子动力学模拟结合室内实验表征的联合研究手

段，精准追踪页岩油驱替全过程中储层表面润湿性反转的动态演化规律，定量阐明表面活性剂分子吸附

构象与溶液浓度、地层水矿化度之间的内在关联与响应特征，为高效页岩油驱替剂的精准设计与优化应

用提供坚实的微观理论支撑。 

5.4. 多尺度模拟与模型参数耦合方法 

针对多尺度模拟与工程参数衔接问题，制定微观分子动力学模拟参数与宏观渗流模型参数的标准化

转换规则，开发专用的数据接口与耦合算法；构建多尺度模拟集成平台，实现从分子尺度的扩散系数、

吸附等温线等参数到宏观储层数值模拟的无缝传递，为页岩油开采方案的优化提供可靠的多尺度模拟支

撑体系。 

6. 结论 

近年来，页岩油开采技术方法结合分子动力学模拟不断取得突破性进展，部分已进入矿场试验并初

见成效，应用前景广阔。分子动力学模拟作为探究页岩油纳米孔隙流动机理的关键手段，在揭示页岩油

赋存状态、吸附特性及驱替机制等方面展现出重要价值。 
研究纳米粒子在孔隙中的运输行为可以结合分子动力学模拟与微流控实验[39] [40]分析纳米颗粒在

孔隙中的运输行为，预测纳米粒子在微观模型孔隙中的分布和运动规律，指导优化工艺，提高采收率。

分子动力学模拟结果可以为实验设计和解释提供指导，通过与实验数据的比较和验证，可以进一步验证

模拟结果的准确性。现有研究通过构建干酪根、石英、黏土等矿物纳米孔隙模型，结合多组分页岩油分

子体系，系统分析了孔隙尺寸、温度、压力及矿物表面性质对流体运移的影响，为阐明页岩油流动规律

提供了微观理论支撑。同时，力场开发、边界条件设置、势函数优化等关键技术的进步，推动了模拟精

度与效率的提升。 
然而，当前研究仍面临复杂矿物表面相互作用描述不精准、不规则孔隙边界条件适配性不足、多组

分流体相行为机制不明及多尺度模拟参数衔接缺失等挑战。未来需聚焦专用势函数开发、动态边界条件

建模、多组分运移机制解析及多尺度耦合方法创新，通过微观模拟与宏观渗流模型的深度融合，构建更

贴近实际储层条件的理论体系，助力我国非常规油气资源的规模化开发。 
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