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油 气 地 质 与 采 收 率
Petroleum Geology and Recovery Efficiency

页岩油-CO2、 CH4、 N2混合物界面性质的
分子动力学模拟研究

周 宇，孙 乾，张 娜，刘 伟，郭凌空，唐志淏，付铄然
（成都理工大学 能源学院，四川 成都 610059）

摘要：油气界面张力是气驱提高采收率过程中分析油气两相混合程度、影响油气最小混相压力和注气开发效果的重要参数。

针对页岩油的主要成分正辛烷（C8），通过分子动力学模拟方法研究了纯CO2和混合气体（CO2、CH4、N2）与C8的界面张力及界

面微观特征变化规律，并考虑了温度、压力和气体组分等外界因素对界面特征的影响。结果表明，随着气相压力的增大，气体

与C8混合程度增大，界面厚度、粗糙度、相对吸附量等微观特征增强，导致油气界面张力逐渐减小。界面张力随温度在不同压

力区间表现出相反的变化趋势：在低压时温度越高，界面张力越小；在高压时温度越高，界面张力反而越大。相较于纯CO2、

CH4和 N2的加入会增大混合气体与油相的界面张力，其中 N2对油气界面张力的影响更大；同时 CH4和 N2会使得油气界面厚

度、相对吸附量等微观特征减弱。在三元CO2+CH4+N2/C8体系中，CO2的相对吸附量最大，CH4次之，N2最小，证明了 3种气体

与油的相互作用由强到弱为CO2>CH4>N2。此外，所有体系相对吸附量均大于 0，吸附量越大，界面张力随压力的增大下降得

越快，这与吉布斯吸附理论相一致。
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Molecular dynamics simulations of interfacial properties of 
shale oil-CO2， CH4， N2 mixtures

ZHOU Yu，SUN Qian，ZHANG Na，LIU Wei，GUO Lingkong，TANG Zhihao，FU Shuoran

（College of Energy， Chengdu University of Technology， Chengdu City， Sichuan Province， 610059， China）

Abstract： Oil-gas interfacial tension is an important parameter for analyzing the mixing degree of oil and gas phases and influenc‐

ing the minimum mixing pressure of oil and gas and the development effect of gas injection during gas flooding for enhanced oil re‐

covery. Aiming at n-octane （C8）， which is the main component of shale oil， the changing rules of interfacial tension and interfacial 

microscopic characteristics of pure CO2 and mixed gases （CO2， CH4， N2） with n-octane were investigated by molecular dynamics 

simulation. Additionally， the effects of external factors such as temperature， pressure， and gas components on interfacial character‐

istics were also taken into account. The results show that with the increase in gas-phase pressure， the mixing degree of gas and n-

octane increases， and the microscopic features such as interfacial thickness， roughness， and relative adsorption are enhanced， re‐

sulting in a gradual decrease in the interfacial tension between the oil and gas. The interfacial tension shows opposite trends with 

temperature in different pressure intervals. The interfacial tension declines as the temperature rises in low pressure intervals. While 

the interfacial tension grows as the temperature rises in high pressure intervals. Compared with pure CO2， the addition of CH4 and 
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N2 increases the interfacial tension between the mixed gases and the oil， of which N2 has a greater effect on the oil-gas interfacial 

tension. At the same time， CH4 and N2 weaken the microscopic features such as the oil-gas interfacial thickness and relative adsorp‐

tion. The relative adsorption of CO2 is the largest， followed by CH4 and the smallest N2 in the ternary CO2+CH4+N2/C8 system， 

which proves that the interactions between the three gases and the oil are from the strong to the weak， i.e.， CO2>CH4>N2. In addi‐

tion， the relative adsorption of all the systems is greater than zero. As the adsorption is larger， the interfacial tension decreases faster 

with the increasing pressure， which is in agreement with Gibbs’ adsorption theory.

Key words： oil-gas interfacial tension；molecular dynamics；microscopic characteristic；interfacial thickness；relative adsorption

油气界面广泛存在于油藏流体的运动过程中，

例如孔隙喉道处的贾敏效应、地层和井筒内原油/溶

解气的两相流［1-2］。近年来，注气驱油因其卓越的驱

油效果而备受关注，并且在许多油田取得了一定的

开发效果［3-5］。对于难以开采的致密储层和稠油油

藏，气体（主要是CO2）的溶解降低了原油的黏度，使

原油在多孔介质中的流动阻力变小，进而提高了原

油采收率。界面张力的大小会直接影响CO2在地层

流体中的溶解、埋存以及气驱提高采收率效果，并

且在CO2驱过程中，大量CO2埋存于地层中，减少了

大气中温室气体的含量，因此有必要研究油气两相

之间的界面张力及其微观特征。

随着注气驱油技术的日益发展成熟，针对油气

两相混合过程相关性质的研究［6-9］也越来越多，其中

主要包括气体溶解度、溶气原油的密度和黏度、两

相界面张力及最小混相压力（MMP， Minimum Mis‐

cibility Pressure）等。NAGARAJAN 等通过实验测

得 CO2与低碳数烷烃二元体系的平衡相组成、相密

度和界面张力［10-13］。SULEYMANI等成功开发了各

种数学和热力学模型，较为准确地预测出 CO2、CH4

等纯气体与烷烃的界面张力［14-15］。虽然实验和数学

模型能较准确地获得油气两相体系的特征参数，但

是受限于对其微观机理的研究。近年来，分子动力

学模拟在油气领域已经成为一种十分热门的微观

研究手段。ZHANG等通过分子动力学模拟研究了

烷烃的膨胀系数、黏度及其与 CO2溶解度之间的关

系，并指出烷烃中 CO2的溶解主要受到分子间色散

力的控制［16-18］。DE等通过分子动力学（MD）方法观

察到随着压力、温度的增加，气体（CO2、CH4）与原油

的界面张力减小，并且界面气体富集程度越大，界

面张力随压力下降越快［19-21］。尽管这些研究对油气

混相过程中的体相和界面性质给出了比较全面的

认识，但是关于影响界面张力变化的微观特征的认

识较少。

笔者针对页岩油主要成分正辛烷（C8）
［22-25］，应

用分子动力学软件 LAMMPS 模拟了不同温度、压

力下 CO2、CH4、N2及其混合气体与 C8的混合过程，

并得到对应体系油气界面张力及其微观特征。首

先，通过与实验数据对比，验证选取的力场参数的

合理性；其次，研究不同条件（温度、气体组分）下体

系界面张力随压力的变化规律；最后，为进一步揭

示界面张力变化的微观机理，统计与之紧密相关的

界面粗糙度、界面厚度、相对吸附量等微观特征，并

对它们之间的关联性做出了相应分析。研究结果

加深了油气界面张力的微观机制认识，可以为油田

现场混相及非混相气驱提采工艺提供重要理论

参考。

1 模拟方法

1.1 模拟体系

整个模拟体系位于一个长方体盒子中，尺寸为

26 nm× 4 nm× 4 nm。在体系初始构型中，油相、气

相沿 x轴方向对称分布，气相（CO2、CH4、N2）位于体

系两侧，油相（C8）则位于体系中间，设置 C8的初始

密度为 0.710 g/cm3。经过多次试模拟确定体系合适

的 C8分子数为 360，位于盒子中央，尺寸为 6 nm× 4 

nm× 4 nm；为改变体系压力，油相两侧填充了数目

可变的气体分子（图1）。

整个模拟在正则（NVT）系综中进行，x、y、z 方

向均为周期性边界条件。通过Nose-Hoover热浴法

调节体系的温度，采用Velocity-Verlet积分器对运动

方程进行时间积分，时间步长为 1 fs，每隔 10 000步

输出一次数据。

模拟体系的气体可分为 CO2及多元混合气体，

其中二元混合气体（CO2+ CH4或CO2+ N2）和三元混

合气体（CO2+ CH4+ N2）中各种气体的摩尔比例相

等。此外，为了研究气体摩尔比例对界面厚度、气

体溶解度的影响，通过在 CO2气体中添加不同比例

的 CH4、N2进行相关模拟研究。在模拟过程中首先

使用共轭梯度算法对模拟体系实现能量最小化，当

体系总势能相对变化小于 0.01%时结束体系构型优

化；然后在 NVT 系综中进行 12 ns 的分子动力学模

拟，前 6 ns界面体系已经达到平衡，取后 6 ns的数据
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用于统计平均计算。

气体与C8的界面张力计算公式为［26］：

γ =
Lx

2
( Pxx -

Pyy + Pzz

2
) （1）

式中：γ为气体与C8的界面张力， mN/m；Lx为模拟盒

子在 x 方向（垂直于界面）的长度，nm；Pxx、Pyy、Pzz分

别为体系压力张量的3个对角分量，MPa。

1.2 力场参数

C8 分子采用经典的 OPLS-UA 联合原子模

型［27］，该模型将甲基、亚甲基等效成一个不带电的

粒子，这种做法能够大幅节约运算资源并且对模拟

结果的精度基本不会产生影响。CO2、CH4和 N2分

子采用简化联合原子模型［28-30］，非键相互作用参数

如表 1所示。C8分子中键长、键角以及二面角分别

由谐振子势能函数和 OPLS 势能函数控制，其键结

相互作用参数如表 2所示。由于模拟体系中粒子均

不带电，因此采用不带静电力项的 12-6 Lennard-

Jones势能方程计算范德华力，公式为：

E ( r ) = 4ε
é

ë

ê
êê
ê( σr ) 12

- ( σr ) 6ù

û

ú
úú
ú
     r < rc （2） 

式中：E ( r )为两粒子间势能，kcal/mol；r为两粒子间

的距离，nm；ε为势能井深度，kcal/mol；σ为两粒子

相互作用势能为 0 时的距离，nm；rc 为截断半径，

nm，取值为1.2。

通过 Lorentz-Berthelot 混合规则计算不同粒子

间的势能参数，公式为：

σ ij =
(σ ii + σ jj )

2
   （3） 

  ε ij = ε iiε jj （4） 

式中：σ ij 为相互作用势能为 0时 i粒子和 j粒子间的

距离，nm；σ ii 为相互作用势能为 0 时 i 粒子和 i 粒子

间的距离，nm；σ jj 为相互作用势能为 0 时 j 粒子和 j

粒子间的距离，nm； ε ij 为 i粒子和 j粒子的势能井深

度，kcal/mol；ε ii为 i粒子和 i粒子的势能井深度，kcal/

mol；ε jj为 j粒子和 j粒子的势能井深度，kcal/mol。

2 结果与讨论

2.1 油气体系界面张力

2.1.1　模拟结果验证

为了验证力场参数的准确性，将 313 K 条件下

CO2、N2 与 C8 体系的界面张力模拟结果与实验结

果［31-32］进行对比（图 2），两者具有良好的一致性，绝

对平均相对误差不超过 6%，从而证明了选择的力

场参数的合理性。由于暂时未找到相同温度下

CH4/C8体系的界面张力实验值，因此在图 2 中没有

展示CH4/C8体系的界面张力对比结果，但与邻近温

度下实验值对比显示模拟值基本正确。

图1　模拟体系初始构型
Fig.1　Initial configuration of simulated system

表1　非键相互作用参数
Table1　Parameters of non-bonded interaction

分子

CH3

CH2

CO2

CH4

N2

ε/（kcal/mol）

0.175 0

0.118 0

0.447 5

0.294 0

0.188 4

σ/Å

3.905

3.905

3.790

3.730

3.549

表2　键结相互作用参数
Table2　Parameters of bonding interaction

键伸缩势能
CX-CX

Kr/
（kcal/（mol•Å2））

260

r0/
Å

1.526

键角弯曲能
CX-CX-CX

Kθ/
（kcal/（mol•rad2））

63

θ0/
（°）

112.4

二面角势能
CX-CX-CX-CX

K1/
（kcal/mol）

1.411

K2/
（kcal/mol）

-0.271

K3/
（kcal/mol）

3.145

K4/
（kcal/mol）

0

注：CX代表甲基或亚甲基；Kr为键常数，kcal/（mol·Å2）；r0为平衡键距，Å；Kθ为键角常数，kcal/（mol·rad2）；θ0为平衡键角，（°）；K1—K4为1—4级傅

里叶系数，kcal/mol。
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从图 2还可以看出，当压力较低时，CO2和N2与

C8体系的界面张力差距较小；但随着压力增大，CO2/

C8体系的界面张力衰减程度明显大于N2/C8体系，导

致 2 个体系的界面张力差距逐渐增大。此外，CO2/

C8体系的界面张力随压力增大呈线性减小的趋势，

很多学者根据此特点估计二者的混相压力［18，31］。

N2/C8体系的界面张力随着压力的增大而减小，并逐

渐趋于平缓，说明即使在高压下 N2 也难以与 C8

混相。

2.1.2　温度、压力的影响

计算 3 种不同温度、压力条件下 CO2/C8体系的

界面张力，并拟合得到 3条界面张力随压力变化趋

势线（图 3）。通过对比趋势线可以明显看出：界面

张力随压力线性下降，并且温度越低界面张力下降

速率越快，这与文献中的实验结果相一致［21，31］。根

据相关文献报道，界面张力随气体溶解量的增大而

减小［34］，而气体溶解量的大小与温度和压力相关，

为了分析气体溶解量对界面张力的影响机制，统计

不同温度、压力条件下油相中的CO2溶解量（图 4）。

较高的温度会加剧分子的无规则热运动，进而导致

界面处两相混合程度增强。当压力较低时，气体溶

解度较小，界面张力主要由分子热运动控制；当压

力较大时，气体溶解度较大，此时界面张力主要由

气体溶解量控制。由图 3 和图 4 可以看出，当压力

小于 4 MPa 时，CO2的溶解量较小且随温度变化不

明显，此时温度升高使得分子热运动加强，油气两

相混合程度增大，界面张力减小；当压力大于 5 MPa

时，CO2的溶解量较大且随温度变化明显，此时温度

升高显著降低了油相中 CO2的溶解量，油气两相混

合程度减小，界面张力增大。

2.1.3　气体组分的影响

模拟 313 K条件下 4种不同组分气体/C8体系的

界面张力随压力变化曲线（图 5）。从图中可以看

出，界面张力随压力增大均呈近似线性减小，但各

个体系界面张力随压力下降速率有所差别。当压

力为 1 MPa 时，4 组体系界面张力大小几乎相等。

这是因为在低压下，油相中能够溶解的气体较少并

且混合气体中的 CO2会优先扩散到界面和油相中，

而CH4、N2在油相及界面处的数量极少，所以此时界

面张力基本不受CH4、N2影响。然而，随着压力的增

大，CH4和N2逐渐扩散到油相并在界面积聚，导致界

面张力的下降速率减缓。CO2/C8体系的界面张力下

图2　实验和模拟的界面张力对比
Fig.2　Comparison of experimental and simulated 

interfacial tension

图3　不同温度条件下CO2/C8体系的界面张力
Fig.3　Interfacial tension of CO2/C8 system 

at different temperatures

图4　不同压力条件下油相中CO2的溶解量
Fig.4　Dissolved amount of CO2 in oil phase 

at different pressures

图5　不同组分气体/C8体系的界面张力随压力变化
Fig.5　Interfacial tension of different component gas/C8 

systems as a function of pressure

··112



第31卷    第6期 周 宇等 .页岩油-CO2, CH4, N2混合物界面性质的分子动力学模拟研究

降得最快，其次是CO2+CH4/C8体系，最后是CO2+N2/

C8 体系与 CO2+CH4+N2/C8 体系。对于二元混合气

体/C8体系的界面张力曲线，当CH4或N2分别加入到

CO2体系时，界面张力有所增大，尤其是N2的影响更

为显著，其压力越大界面张力差距越大。此外，

CO2+CH4+N2/C8体系的界面张力及下降速率基本与

CO2+N2/C8体系的一致。这可能是因为三元混合气

体中除了等比例CO2、N2外，剩余的CH4对界面张力

的影响恰巧与等比例CO2、N2接近，因此这 2种混合

气/C8体系的界面张力大小基本相同。

2.2 界面微观特征

2.2.1　界面粗糙度和密度分布

界面张力与界面粗糙度之间存在着密不可分

的联系［35］，利用分子动力学模拟可视化软件 VMD

中的QuickSurf模块得到不同油/气体系在不同压力

下的界面粗糙度图像（图 6）。由图 6可知，随着压力

的增大，油气两相界面越来越粗糙，并且界面上吸

附的气体分子数也逐渐增加，说明油气两相混合程

度增大，导致界面张力降低。从图 6b可以看出，在

CO2+CH4+N2/C8体系中界面处吸附的气体主要成分

为 CO2，且含有较少的 CH4和 N2。界面处 CO2的吸

附优势说明CO2与C8的相互作用较CH4和N2更强，

因此界面粗糙度主要受 CO2控制。通过对比图 6a

和图 6b可以发现，相较于三元混合气体（CO2+CH4+

N2），相同压力下CO2气体在界面处的吸附聚集程度

更高、界面更加粗糙，界面张力更小，这与图 5中界

面张力的模拟结果一致。

考虑到模拟体系具有 2 个相同的油气界面，因

此以体系的质量中心为原点，只展示出体系右侧的

密度分布。做 313 K时不同压力下CO2/C8体系沿界

面法向的密度分布（图 7a），可见随着压力的增大，

溶解于 C8中的 CO2数量逐渐增加，油相中 CO2密度

不断增加，与此同时油相内C8密度逐渐减小。界面

处有明显的高于气相密度的密度峰，表明 CO2会在

C8表面吸附积聚，前人研究中也发现过类似气体在

液体表面吸附的现象［36］。对于 CH4/C8 和 N2/C8 体

系，在其界面处也能够观察到气体分子的积聚，但

积聚程度较小，溶解于 C8中的 CH4、N2数量也十分

有限。CO2+CH4+N2/C8体系各物质密度分布（图 7b）

也能看出 CO2在 C8中溶解能力及界面吸附程度都

明显强于CH4和N2。

2.2.2　界面厚度

以往对体系界面区域的定义大都采用吉布斯

“0.1-0.9”密度规则［37-38］，但其局限性在于没有完整

考虑界面处的气体积聚区域，因此该规则并不适用

于存在气体吸附聚集的体系界面区域的划分。结

合前人研究［37，39］，定义了一种划分体系界面区域的

新方法—“0.9-1.1”密度规则，即将 0.9 倍油相 C8密

度值位置至 1.1 倍气相密度值位置（靠近气体体相

一侧）之间的区域定义为体系界面区域，有效地涵

盖了油相密度变化区间和气体吸附积聚区域。

根据体系界面区域的定义，统计 CO2以及混合

气体与 C8体系的界面厚度（图 8）。从图 8a 可以看
图6　不同压力下体系界面粗糙度

Fig.6　Interfacial roughness of systems at different pressures

图7　体系密度分布
Fig.7　Density distribution of systems
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出，不同温度条件下CO2/ C8体系的界面厚度随压力

增大而逐渐增大，但增长幅度随温度升高而减小。

当压力较小时（小于 4 MPa），温度越高界面厚度越

大；当压力较大时（5～8 MPa），低温体系的界面厚

度反而更大。通过与图 3的界面张力曲线对比，可

以发现界面厚度、界面张力在不同压力范围内随温

度的变化趋势相反，且二者均在 4～5 MPa 发生突

变，表明界面厚度是油气两相混合程度的重要微观

参数。313 K条件下不同组分气体/C8体系的界面厚

度随压力变化曲线（图 8b）可见，在 CO2中加入 CH4

和 N2后，三元混合气体/C8体系的界面厚度明显减

小，并且压力越大界面厚度差异越大，其中 N2对界

面厚度减幅效果更加明显。CO2+CH4+N2/C8体系与

CO2+N2/C8体系的界面厚度大致相等，略有不同，即

当压力较小时，CO2+N2/C8体系的界面厚度更大，其

随压力增长速率不如CO2+CH4+N2/C8体系。这可能

是因为 CO2+N2/C8体系 CO2含量相对更高，同时较

高的N2含量也会使得界面厚度增长较缓慢。此外，

统计了界面张力差值（∆γ）与界面厚度差值（∆D）的

比值（表 3）。从表 3中可以看出，温度对∆γ/∆D影响

较小，CO2/C8体系的界面厚度每增加 1 Å，界面张力

大约降低 1.18 mN/m；气体种类对∆γ/∆D影响较大，

混合气体中N2含量越高，∆γ/∆D越大。

为了进一步探究混合气体中 CH4、N2比例对界

面厚度的影响，设置了不同比例的二元混合气体/C8

体系（CO2+CH4/C8，CO2+N2/C8），通过模拟得到相应

压力下（0.5和 7 MPa）的界面厚度（图 9）。由图 9可

见，当压力较小时（0.5 MPa），不同气体比例下所有

体系的界面厚度近似为 14～15 Å，此时界面处吸附

的气体主要是CO2，其它气体含量较少，因此界面厚

度基本相等。随着压力增大，不同体系的界面厚度

皆增大，但随着 CH4、N2比例的增加，界面厚度的涨

图9　不同气体比例下体系界面厚度及涨幅
Fig.9　Interfacial thicknesses and their increments of systems 

with different gas ratios

图8　体系界面厚度随压力变化曲线
Fig.8　Interfacial thickness of systems as a 

function of pressure

表3　不同体系界面张力差值（∆γ）与
界面厚度差值（∆D）的比值

Table 3　Ratio of difference in interfacial tension （∆γ） to 
difference in interfacial thickness （∆D） for different systems

气体组分

CO2

CO2+CH4 （1∶1）

CO2+N2 （1∶1）

CO2+CH4+N2 （1∶1∶1）

温度/K

313

333

353

313

313

313

（∆γ/∆D）/（mN/m•Å）

-1.16

-1.04

-1.34

-1.64

-2.10

-1.72
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幅逐渐减小。CO2+CH4/C8体系的界面厚度涨幅逐

渐减小且减小趋势相对较缓，增量极差值为 9 Å；相

同条件下，CO2+N2/C8体系的界面厚度涨幅呈直线

下降趋势，增量极差值为 11 Å。这主要是因为N2与

C8的相互作用力较小，使得N2分子难以在油相中溶

解以及在界面处吸附［31］，所以 N2含量越高，界面厚

度随压力的涨幅越小。

2.2.3　相对吸附量

为了更加精确地表征影响界面张力的气液界

面气体富集效应，使用拓展的相对吸附量公式计算

得到不同压力下体系的气体吸附量，并以此研究界

面张力与气体相对吸附量之间的关系［36］。多组分

气体/液体体系中各气体组分相对于 C8的相对吸附

量的计算公式为：

Γg,c = -αg∫
-∞

+∞∆g ( x )dx （5）

其中：

∆g ( x) =
ρc( )x - ρⅡc

αc

-
ρg( )x - ρⅡg

αg

（6）

αg =
ρⅡg - ρ Ⅰg

( )ρⅡg + ρⅡc - ( ρ Ⅰg + ρ Ⅰc )
（7）

αc =
ρⅡc - ρ Ⅰc

( )ρⅡg + ρⅡc - ( ρ Ⅰg + ρ Ⅰc )
（8）

Γ total,c = ∑Γg,c （9）

式 中 ：Γg，c 为 气 体 相 对 吸 附 量 ，mol/m2；g =

CO2、CH4、N2；c = C8；αg 为油相中气体对称化浓

度；∆g ( x)为对称化局部相对浓度；ρc（x）为不同位置

处C8密度，mol/L；ρⅡc 为C8在油相中的密度，mol/L；αc

为油相中C8对称化浓度；ρg（x）为不同位置处气体密

度，mol/L；ρⅡg 为气体油相中的密度，mol/L；ρ Ⅰg 为气体

在气相中的密度，mol/L；ρ Ⅰc 为 C8在气相中的密度，

mol/L；Γtotal，c为气体总相对吸附量，mol/m2。

对于CO2及其多元混合气体/C8体系，在一定压

力范围内气体相对吸附量随压力单调递增（图 10），

这与前人研究成果［21］相似。由图 10a 可见，CO2/C8

体系中 CO2相对吸附量随压力增大而逐渐增大，但

是温度越高吸附量越小，这是因为高温下分子热运

动增强、更容易脱离界面解除吸附。由图 10b可见，

不同组分气体的相对吸附量随压力的变化趋势与

体系的界面厚度类似。即 CH4、N2的加入使得气体

总相对吸附量有所减小，并且压力越大减幅越大，

其中 N2较 CH4的影响更为明显。吉布斯吸附方程

和相关理论［21，36］表明：当Γtotal，c>0 时，界面张力与压

力呈负相关关系；当Γtotal，c<0时，界面张力与压力呈

正相关关系。在本研究中体系相对吸附量始终大

于 0，界面张力随压力增大呈单调递减，并且相对吸

附量越大，界面张力下降越快。此外，由CO2+CH4+

N2/C8体系中各气体相对吸附量（图 11）可见，3种气

体在 C8表面吸附能力由强到弱为：CO2> CH4> N2，

并且压力越大相对吸附量差距越明显，这表明 CO2

在油相表面具有吸附优势。

3 结论

（1）不同温度、压力以及气体组分下的油气两

图10　体系气体总相对吸附量
Fig.10　Total gas relative adsorption of systems

图11　CO2+CH4+N2/C8体系中各气体相对吸附量
Fig.11　Relative adsorption of each gas in 

CO2+CH4+N2/C8 system
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相MD模拟结果显示，油/气体系的界面张力与压力

呈负相关关系，在不同压力范围内（0～4 MPa和 5～

8 MPa）与温度的相关性相反。

（2）在 CO2 中加入 CH4、N2 会使得界面张力增

大，其中N2较CH4更加明显。

（3）对比界面厚度和界面张力的变化趋势发

现，界面张力越小，界面厚度越大；并且二者均在不

同压力范围内随温度表现出相反的相关性，说明界

面张力大小与界面厚度密切相关。

（4）界面张力的降低伴随着界面粗糙度的增

大、相对吸附量的增大等微观变化，进一步说明界

面张力的降低主要得益于界面处油气两相混合程

度的增强。各体系的总相对吸附量以及 3种气体各

自的相对吸附量表明，CO2与 C8的混合效果最好，

CH4次之，N2最差，因此，相同温度、压力下CO2/C8体

系的界面张力最小。
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