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摘要：表面活性剂在油田三次采油中具有广泛应用，从微观上对表面活性剂驱油的作用机理进行研究具有重要意义。近年来，

分子动力学（Molecular Dynamics，MD）模拟已成为油气田开发研究的一种重要方法。运用MD模拟方法对表面活性剂进行研

究已成为热点。通过MD模拟计算系统中所有运动粒子的牛顿方程数值解，分析原子位置随时间变化的规律。利用MD模拟

研究表面活性剂分子的微观行为，从而探究表面活性剂分子的性能和微观驱油机理，MD模拟界面处表面活性剂的运动及聚

集状态，分析界面处表面活性剂分子对界面体系的影响，对表面活性剂的现场应用具有一定的指导意义。为此，基于MD模拟

的原理概述，首先对MD模拟中的力场、边界条件、系综类型和数值算法进行了总结；其次重点阐释了MD模拟表面活性剂驱

油的微观机理，包括降低油水界面张力，改变表面润湿性，增加界面电荷及乳化作用等；介绍了MD模拟在表面活性剂驱油的

应用实例；最后提出了MD模拟在表面活性剂驱油的发展方向，包括与生产相近的驱油环境、新型表面活性剂的设计、理论与

实验的关系、分子力场和势能模型的优选、复合与多功能一体化表面活性剂的研发等。
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Abstract： Surfactants are widely used in the tertiary recovery of oilfields， and it is of great significance to study the mechanism of 

surfactant flooding from the microscopic point of view. In recent years， molecular dynamics （MD） simulation has become essential 

for oil and gas field development research. The use of MD simulation to study surfactants has become a hot spot. Through MD simu‐

lation， the numerical solutions of Newton’s equations are calculated for all the moving particles in the system， and the change in 

atomic positions with time is analyzed， from which some laws are found. MD simulation can be used to study the microscopic be‐

havior of surfactant molecules to explore the properties of surfactant molecules and the microscopic flooding mechanism. MD simu‐

lation of the movement and aggregation state of surfactants at the interface and the analysis of the influence of surfactant molecules 

at the interface on the interfacial system are of some guiding significance for the field application of surfactants. To this end， based 
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on the principle overview of MD simulation， firstly， the force field， boundary conditions， system types， and numerical algorithms 

in MD simulation are summarized； secondly， the microscopic mechanisms of MD simulation of surfactant flooding are high‐

lighted， including the reduction of oil-water interfacial tension， the change in surface wettability， the increase in interfacial charge 

and emulsification， etc.； then， examples of the application of MD simulation in surfactant flooding are presented. Finally， the de‐

velopment directions of MD simulation technology in surfactant flooding are proposed， including the flooding environment similar 

to production， the design of new surfactants， the relationship between theory and experiment， the selection of molecular force field 

and potential energy model， and the research and development of composite and multifunctional integrated surfactants.

Key words： surfactant；molecular dynamics；flooding mechanism；EOR；microscopic

随着油田的开采，水驱采收率降低，经济效益

不高，已经不再适用于继续开发。化学驱被认为是

三次采油中最适合中国油田的强化采油方式之一，

化学驱提高原油采收率已成为油田开发的主要研

究方向［1］。目前常见的化学驱包括聚合物驱、碱驱

和表面活性剂驱［2］。聚合物驱主要通过引入一些特

殊基团提高驱替液的黏度和耐温抗盐性，提高驱油

效率［3］。碱驱是一种可以有效提高稠油开采效率的

技术，然而在开采过程中易出现腐蚀、结垢等问题，

限制了其应用范围［4］。表面活性剂驱在三次采油中

具有巨大的应用前景。但对表面活性剂驱油的微

观机理以及不同分子之间的作用规律尚不清楚，严

重限制了表面活性剂的性能改进和广泛应用。

利用分子动力学（Molecular Dynamics，MD）模拟

的方法在微观条件下明晰某种驱油机理已逐渐可

行。中外学者对于表面活性剂驱油机理多通过降低

界面张力和改变表面润湿性的能力来评价表面活

性剂驱油的好坏［5］。这些研究并未涉及表面活性剂

特殊的“双亲”结构中亲水基团和疏水基团在驱油

过程中，微观分子之间的相互作用和运动机理，以

及驱油过程中分子层面上界面活性的微观变化，而

这些变化和机理对于在微观下研究表面活性剂驱

油机理及新型表面活性剂的设计非常重要，而目前

中外对微观上的表面活性剂驱油机理研究尚不多。

MD模拟是一种以原子为基本单元构建分子模

型，模拟分子之间相互作用和运动行为的方法，通

过基本原理所构筑的算法得到分子体系的物理或

化学性质［6-7］。MD 模拟在预测纳米尺度的临界性

质和解释宏观现象方面具有重要作用［8］，作为一项

集数学、物理、化学和生物学于一体的前沿技术，在

近几十年得到了巨大的发展和完善，已成为应用最

广泛的模拟方法之一。随着计算机技术的不断发

展，计算能力得到了突飞猛进的提高，也开始在许

多领域显示出其强大的能力，特别是在石油与天然

气领域［9-10］。因此，MD可以模拟表面活性剂分子在

界面处的分子运动及聚集状态［8，11］，进而分析表面

活性剂驱油的微观机理，并对 MD模拟的表面活性

剂驱油的发展前景进行展望。

1 MD模拟方法

1.1 概述

为直观高效地进行机理研究，往往需建立可以

求解的数学模型。但是现场试验和室内实验对于

物质内部的分子运动、化学反应只能做到粗略的探

究，无法进行深层次的剖析，究其原因，在较为有限

的维度上很难真正观察某些性质或者跟踪其变化，

同时现场试验或室内实验还存在危险的实验环境

和高昂的花销成本，也无法进行苛刻环境下的实验

（如超高温和超高压），且所得出的实验结果和理论

所求的结果往往存在较大差距。计算机技术的飞

速进步得以弥补现场试验的局限，为机理类的研究

工作架起了一座桥梁，计算机仿真模拟可以有效地

对实验进行高精度复现。

分子模拟技术基于分子结构单元的模拟，通过

分子间相互作用和分子运动特性的分析，以及模拟

结果与实验结果的比较认识某一机理，将分子模拟

与实验相结合往往可以达到相辅相成的效果［12-16］。

MD 模拟借助了粒子动力学方程，满足经典牛顿力

学定律。除了粒子的动力学方程外，MD 模拟还具

有系统的宏观物理特性，可以在人为设定的条件下

模拟出各种粒子间的微观行为［16］。分子势能可看

作是简单几何坐标的函数［17-18］，通常表示为：

E = E弯曲 + E拉伸 + E扭转 + E静电 + E范德华 + E其他（1）
在外力场影响下，模拟过程中原子和分子的轨

迹由牛顿运动定律和原子与分子之间的相互作用

力决定。分子系统的物理、化学和热力学性质可以

通过模拟确定［18］。

在应用 MD 模拟对表面活性剂驱油机理研究

时 ，一 般 通 过 分 子 模 拟 软 件 Material Studio 或

Lammps进行模拟，具体研究方法如图1所示。

随着计算机科学技术的迅速发展，计算能力得
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到突飞猛进的提高，MD 模拟在许多领域开始显示

出其强大的能力。利用MD模拟可在微观上深入认

识诸多科学问题［20-28］。

1.2 MD模拟要点

在 MD 模拟开始前，根据所有相互作用的分子

或原子，建立一个系统，利用该系统表征实际情况。

进行模拟时，基于牛顿运动定律和统计力学原理模

拟原子和分子随时间变化的行为和相互作用。MD

模拟的结果提供了原子随时间变化的轨迹，据此可

以确定系统的热力学性质、关联函数等一系列微观

表征［29］。

1.2.1　力场

在 MD 模拟中，原子或分子间势能通过力场表

示，既是计算原子之间的力，也是描述势能与原子

坐标关系的数学表达式［30-32］。由数学函数呈现，这

些函数描述了系统的势能以及由此产生的力。力

场大致可分为经典力场和反作用力场 2类。适当力

场的选择决定了模拟结果的可靠性，在 MD模拟中

常用的力场包括 COMPASS 力场、CVFF 力场、

CHARMM力场和CFF力场等（表1）。力场包括键和

非键相互作用的参数，如键拉伸、角度弯曲、扭转旋

转，以及范德华力和静电相互作用。尽管在过去的几

十年里已经产生了许多种力场，但经典力场仍然是

现代MD模拟研究的热点。为了提高早期模型的有

效性、精度和适应性，开发了新的模型。为了产生

合理的MD模拟结果，必须选择正确的力场和模型。

1.2.2　边界条件

为了能够准确地预测宏观性质，模拟系统必须

包含足够数量的粒子，并且模拟时间足够长是至关

重要的［34］。系统的大小不可避免地会受到计算能

力的限制，位于模型表面的粒子可能会受到各个方

向不同的力，所以提出了引用边界条件解决上述问

题。边界条件一般包括周期边界条件和非周期边

界条件。MD 模拟使用周期边界条件模拟无限系

统，可以实现模拟箱中重复模拟一个极小的尺度单

元。采用周期边界条件可以模拟三维块状晶体和

二维平面［35］。在周期边界条件下，原子之间的相互

作用可以跨越边界，原子可以自由地离开盒子的一

边，从另一边重新进入，使模拟系统中的粒子数得

以保持，并且保证了系统密度恒定以满足实际情

况。然而，对于孤立的系统，如孤立的纳米粒子、原

子均不会与结合的正离子发生作用，因此，采用非

周期边界条件，模拟盒的尺寸必须足够大。但受限

于计算能力，建立大尺寸模拟盒在部分环境下难以

实现，这也是通常选用周期边界条件而不采用非周

期边界条件的原因。

1.2.3　系综类型

MD 模拟测量系统中的时间平均值，以获得系

统的统计平均值［36］。MD模拟可以在不同的系综中

进行。MD 模拟中常用的系综包括：微正则系综

（NVE）、正则系综（NVT）、等温等压系综（NPT）。

这些系综控制模拟系统中的温度、体积和粒子数。

1.2.4　数值算法

MD模拟将时间分解离散的步骤称为时间积分

算法。时间积分算法是MD模拟通常所用的数值算

法［37-39］。在每一个时间步中，原子的位置和速度都

会根据作用在原子上的力进行更新。时间步长应

该足够小，以准确捕捉系统的动态。在 MD模拟中

应用最为广泛的时间积分算法是 Verlet 算法，该算

法继承了 MD的不变流形，即使对于离散时间步长

也适用。

2 表面活性剂驱油机理

表面活性剂是在低浓度下吸附于体系两相界

面上改变界面性质，在较高浓度下产生增溶的物

质［40］。根据在水中的解离方式，表面活性剂大致可

分为阴离子表面活性剂、非离子表面活性剂、阳离

子表面活性剂和两性离子表面活性剂 4类［41-42］。从

降低油水界面张力、改变表面润湿性、增加表面电

荷以及乳化作用 4方面，对表面活性剂驱油机理的

研究进展进行阐述。

图1　MD模拟方法[19]

Fig.1　Research method of surfactant flooding mechanism [19]

表1　MD模拟中的常用力场信息
Table1　Common force field information in MD simulation

力场

COMPASS[29]

CVFF[30]

CHARMM[32]

CFF[33]

类型

第二代力场

传统力场

传统力场

第二代力场

适用范围

有机小分子、聚合物、高分子

有机小分子、生物分子

生物分子、有机小分子

有机小分子、生物大分子
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2.1 降低油水界面张力

表面活性剂驱油的主要目的是降低油水界面

张力，使油在多孔介质中易于驱替［43-48］。表面活性

剂在固-液界面及液-液界面的吸附使原本不相容的

两相接触在一起，一定程度上减小了不同相之间的

界面张力，进而减小了黏附功，从而使得原油容易

脱附，提高了驱油效率。MD 模拟中界面张力可以

通过计算系统压力张量的分量获得，其计算公

式为［27］：

γ = Lz2 (Pzz - Pxx + Pyy2 ) （2）
界面形成能（IFE）也是评价表面活性剂降低界

面张力能力的重要参数，其计算公式为［49］：

IFE = E total - ( )nEsingle + Eblank
n （3）

界面形成能绝对值越大，其界面越稳定，表面

活性剂的界面活性越高。说明表面活性剂与界面

作用越强，界面张力越低。ALONSO等采用MD模

拟研究了表面活性剂和盐对油水界面张力的影响，

认为：一方面盐离子能够与表面活性剂相互作用，

改变其界面分子分布，从而影响油水界面张力；另

一方面，阴离子对表面活性剂的吸引力小于阳离

子，从而产生了极化界面的双电层，这可能是使得油

水界面张力降低的一个原因［50］。PENG等采用MD

模拟方法研究了 3 种典型表面活性剂在正十二烷-

水和正十二烷+沥青质-水界面上的吸附行为，认为

表面活性剂和沥青质分子在降低界面张力方面具

有不同的协同效应［51］。FU 等运用 MD 模拟研究了

4种不同离子类型的表面活性剂在油水界面上的行

为，发现在动力学平衡后，SDS和CTAB呈近似规则

排列，非极性基团插入到油相中，极性基团延伸到

水相中，AEO-9分子的长链头部基团在界面处铺展

堆积，BS-12不规则分布，部分分子浸入油相中，认为

不同离子类型的表面活性剂对于降低油水界面张力

的能力都存在最佳浓度［52］。因此，降低油水界面张力

能力的大小直接反映了表面活性剂驱油能力的优良。

2.2 改变表面润湿性

许多研究结果表明，在表面活性剂驱油过程

中，油藏润湿性由油湿向水湿的转变机理是提高采

收率的关键因素之一［53-55］。由于表面活性剂的双亲

结构，可使油湿岩层由亲油表面转变为亲水表面，

有助于驱替出亲油储层孔隙中的剩余油。润湿反

转的发生使毛细管力的方向发生改变，由阻力转变

为动力，驱油效率得以提高。对于润湿性，一般通

过表观接触角评价，其表达式为：

γsv = γsl + γ lv cos θY （4）
一般认为，接触角为90°～180°时不能在表面形

成润湿。对于粗糙且充满化学性的表面，液滴在表

面上的润湿状态可以用 Wenzel 模型描述，其表达

式为：

cos θw = r cos θY （5）
对于光滑表面，r=1，θw=θY；对于粗糙表面，r＞

1，当 θw＜θY时，表面变得更加亲水；当 θw＞θY时，表

面变得更加疏水。

JAN等采用MD模拟方法研究了表面活性剂对

方解石润湿性的影响，认为阳离子表面活性剂能够

更有效地从表面除去羧酸盐化合物，从而改变润湿

性，而非离子和阴离子表面活性剂几乎不会改变润

湿性［56］。JULIUS 等运用 MD 模拟研究了阳离子表

面活性剂改变润湿性中羧酸盐疏水性的影响，认为

长尾羧酸盐使方解石表面有更强的油湿性的趋势，

羧酸盐的疏水性对于阳离子表面活性剂润湿性反

转有很大影响［41］。BAI等通过MD模拟研究了不同

类型的表面活性剂和 Smart Water 离子对白云石矿

物润湿性的影响，认为羧酸盐可以使白云石表面更

亲油，阳离子表面活性剂能更有效地逆转润湿性，

其中阳离子表面活性剂对润湿性的影响通过削弱

油相和羧酸盐之间的相互作用实现［39］。因此，阳离

子表面活性剂改变润湿性的效果最好，不同离子类

型的表面活性剂与其他油田化学品复配或许可以

更有效地改变润湿性。

2.3 增加表面电荷

在原油驱替过程中，表面活性剂的吸附直接受

电荷的电性和大小的影响。吸附在油滴和岩石表

面的表面活性剂可以增加表面电荷密度，并增加油

滴与岩石表面之间的静电排斥力，并使油滴易于被

驱替，去除表面介质，从而提高驱油效率［57-58］。LI等

运用MD模拟研究了不同表面活性剂水滴的聚结行

为，结果表明，水分子间的静电引力在液滴聚结过

程中起主导作用，正负电荷在表面活性剂层两端聚

集，进一步增强了液滴偶极和聚集能力，适量的表

面 活 性 剂 可 以 提 高 液 滴 的 临 界 电 场 强 度［59］。

MOOSAVI 等进行了 MD 模拟，研究表面活性剂与

SiO2的相互作用，认为表面活性剂与 SiO2的相互作

用改变了表面层的结构，从而改变了表面电荷密

度［60］。LIU等运用MD模拟研究了阴离子表面活性

剂在不同电荷状态下在方解石表面的吸附行为，发

现 SDBS在带 10个正电荷的表面上最稳定，在未带
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电表面吸附最不稳定［61］。随着表面活性剂尾碳链

长度的增加，SDBS 的吸附能变弱，扩散系数增加。

因此，表面电荷的改变也会改变表面活性剂的吸附

稳定性。

2.4 乳化作用

表面活性剂在油水界面上的吸附可稳定水包

油乳状液，原油乳化后，在叠加贾敏效应的推动下，

水在地层均匀前进，被洗下来的原油越来越多，乳

化油在前进过程中不易黏附回润湿储层表面，聚集

在一起甚至形成油带，并逐渐扩大，油带的形成和

扩 大 使 得 原 油 易 于 开 采 ，提 高 了 驱 油 效 率 。

GOSWAMI等发现乳化降低了原油黏度，同时也降

低了注入端压力，从而提高了采收率［62］。ZHANG

等通过 MD模拟研究了乳化油滴的结构，模拟结果

表明沥青质和树脂分子的堆积结构形成了油滴的

网状结构，当引入非离子表面活性剂时，其中一些

表面活性剂可以吸附在油滴表面并改变其亲水性，

其他物质会进入油滴内部，破坏油滴内部沥青质或

树脂的堆积结构［32］。AHMADI 等采用 MD 模拟方

法研究了在混合体系下阴离子表面活性剂分子结

构和浓度对乳化与破乳的影响，认为增加表面活性

剂浓度可以强化破乳过程并在水和十四烷之间产

生清晰的相分离［63］。CHENG等采用 MD模拟方法

研究了渗透剂胶束对重油液滴的乳化行为，认为表

面活性剂两极性头部之间的水桥结构通常形成于

乳化油滴的水化层周围，在乳化过程中，油滴周围

的亲水/疏水表面积比至关重要［64］。因此，对油滴结

构的探究是乳化作用的重要一环。

3 表面活性剂在 MD 模拟驱油中的
应用

目前对表面活性剂驱油效果的研究，多从界面

形成能（IFE）、径向分布函数（RDF）、均方位移

（MSD）、相对浓度分布（RCD）和界面密度分布等方

面入手。

3.1 单一表面活性剂驱油MD模拟

MD 模拟从微观上展现了分子结构组成、表面

活性剂分子在界面处的复杂行为，也展现了现场试

验中一些难以解释的情况。

LIU等采用MD模拟方法研究了阴离子表活剂

在方解石表面不同电荷状态下的吸附行为［61］。利

用吸附能、均方位移、相对浓度分布和径向分布函

数对吸附过程进行了系统分析。结果表明，十二烷

基磺酸钠在方解石表面的吸附最强。随着表面活

性剂尾部碳链长度的增加，十二烷基磺酸钠的吸附

能变弱，主要归因于表面活性剂之间的范德华力相

互作用。FU等对具有不同离子类型的表面活性剂

进行 MD模拟，探究表面活性剂的界面活性和协同

效应，发现不同离子类型的表面活性剂降低油水界

面张力效果完全不同［52］。

吕锦涛等使用MD模拟方法选取了 3种表面活

性剂：十二烷基磺酸钠（SDS）、三甲基十六烷基溴化

铵（CTMAB）和聚甘油脂肪酸酯（PGFE），研究了表

面活性剂微观驱油机理。结果表明，3 种表面活性

剂 驱 油 能 力 由 高 到 低 的 顺 序 为 ：SDS>PGFE>

CTMAB［65］。LVANOVA 等通过 MD 模拟研究了在

水/正癸烷界面下电解质浓度和温度对阳离子表面

活性剂的结构、力学性质和热性能的影响。结果表

明，芥酸二-羟乙基-甲基氯化铵（EHAC）具有最佳的

盐度，且界面张力最小［66］。相比之下，十六烷基三

甲基氯化铵（CTAC）溶液的界面张力在所有 NaCl

浓度下均增加。这为研究表面活性剂的界面行为

随盐度的变化规律提供了重要的基础。

JIA等采用 MD模拟方法研究了油层条件下 α-

烯烃表面活性剂（单尾结构的 AOS）和烯烃内部表

面活性剂（双尾结构的 IOS）在油（癸烷）-水界面的

吸附过程。结果表明，在高浓度条件下，IOS可以显

著降低界面张力，且在界面处形成的单分子膜比

AOS 更稳定。同时双尾结构在界面性能方面优于

单尾结构的，这对于提高采收率中表面活性剂的设

计、制造和优选具有很大的参考价值［67］。由此来

看，MD模拟具有强大的功能，可对表面活性剂微观

驱油不同分子之间的相互作用规律进行研究，以系

统揭示表面活性剂分子结构和溶液环境变化与界

面自组装行为间的相互关系，为发展新型表面活性

剂和提高表面活性剂性能，提高驱油效率提供理论

依据。

3.2 复合表面活性剂驱油MD模拟

BARBOSA 等采用全原子 MD 模拟研究了 4 种

盐和 2 种不同的非离子表面活性剂在水-正庚烷界

面体系条件下的结构和热力学性质。模拟结果表

明，表面活性剂分子的结构和热力学行为相对不受

特定盐种的影响。表面活性剂之间的相互作用在

决定界面行为方面具有关键作用［68］。

BAI 等运用 MD 模拟方法研究了二脱氧腺苷/

阴离子表面活性剂混合物在空气/水界面上的界面

行为，阐明了单分子膜的自组装过程和动力学性
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质，探讨了表面活性剂结构对表面活性的影响。

MD模拟表明，不同的二脱氧腺苷/阴离子表面活性

剂混合物具有不同的表面活性，十二烷基磺酸钠与

二脱氧腺苷之间的相互作用最强，胺基水化程度较

高，优于其他阴离子表面活性剂与二脱氧腺苷的相

容性，表现出更强的协同效应［36］。李侠清等通过

MD模拟研究了原油存在下三元复合体系降低界面

张力的机理，认为界面厚度越大，表面活性剂和复

合体系的界面张力越低［69-70］。REN等采用MD模拟

研究了 3种甜菜碱与 3种不同链长的扩链表面活性

剂混合体系的界面性质，研究表明，甜菜碱的空间

位阻效应与扩链表面活性剂 PO链长协同影响表面

活性剂的界面排列和界面张力［19］。YUAN 等通过

MD 模拟研究了表面活性剂助采油过程的机理，认

为水通道对油的分离具有关键作用。通过对原油

与方解石表面吸附能的分析得出，表面活性剂对原

油的分离是有效的［37］。目前，表面活性剂性能是研

究的热点和难点，根据表面活性剂性质，结合MD模

拟，将表面活性剂与其他纳米流体复配，研究其协

同驱油机理将是未来提高采收率研究的主要方向

之一。

4 结论与展望

（1）表面活性剂驱油的主要机理包括降低油水

界面张力，改变表面润湿性，增加界面电荷及乳化

作用等。在MD模拟过程中有待进一步考虑实际因

素，如孔隙几何形状、储层矿物组分、润湿性、原油

组分、地层水矿化度、温度和压力的影响等。

（2）MD 模拟通过微观条件下观察不同分子间

的运动和相互作用规律，了解复杂环境下表面活性

剂驱油的微观机理。因此，MD 模拟对于新型的表

面活性剂驱油可进行先导性研究论证，探明技术可

行性，为新型表面活性剂的设计、筛选和制造，构建

分子结构与界面性能之间的定量关系，降低生产成

本提供了理论依据，为针对性的设计与合成具有特

殊结构的新型表面活性剂提供指导。

（3）MD模拟使理论联系实际，在微观与宏观之

间架起了一座桥梁。MD模拟可以揭示表面活性剂

驱油的微观机理，获得实验难以控制和难以观察到

的微观信息，对实验起到指导和补充作用。同时，

实验研究的结果也可以为MD模拟计算提供依据和

约束条件，验证模拟结果的准确性。因此，通过MD

模拟研究表面活性剂和各原子之间的界面性质的

协同效应，得到定量的构效关系，进而提高理论与

实验的结合程度。

（4）MD 模拟可以深入了解表面活性剂驱油的

微观过程，但模拟体系涉及表面活性剂、油分子、水

分子、黏土表面以及层间离子之间复杂的相互作

用，模拟时需要重点考虑合适的分子力场和势能

模型。

（5）目前，表面活性剂驱油面临吸附损失大，难

以满足高温高盐油藏价格昂贵等难题。因此，通过

MD 模拟研究多种不同功能表面活性剂，表面活性

剂与其他纳米流体复配体系，解释表面活性剂与其

他流体间不同类型分子的相互作用规律，进一步认

识多功能一体化表面活性剂、复合表面活性剂驱油

的机理和过程，是 MD模拟在表面活性剂驱油的重

要发展方向，也是促进油田三次采油复杂化学驱技

术开发与应用的基础。

符号解释

E —— 分子势能，kJ/mol；

Eblank —— 不 含 表 面 活 性 剂 的 空 白 体 系 能 量 ，kJ/               

                  mol；

Esingle —— 含有一个表面活性剂分子的体系能量，           

                  kJ/mol；

Etotal —— 体系总能量，kJ/mol；

E 范德华 —— 范德华力，kJ/mol；

E 静电 —— 静电力，kJ/mol；

E 拉伸 —— 键拉伸能，kJ/mol；

E 扭转 —— 二面角扭转能，kJ/mol；

E 弯曲 —— 键角弯曲能，kJ/mol；

E 其他 —— 键角弯曲能、键拉伸能、二面角扭转能、静电   

                 力和范德华力之间相互作用引起的能量变      

                  化，kJ/mol；

IFE —— 界面形成能，kJ/mol；

Lz —— 系统在 z方向的长度，nm；

n —— 体系中表面活性剂分子的数量，个；

Pxx —— 平行于界面压力张量的 x方向切向分量，           

                 mN/m；

Pyy —— 平行于界面压力张量的 y方向切向分量，           

                 mN/m；

Pzz —— 垂直于界面压力张量的 z方向切向分量，            

                mN/m；

r —— 粗糙因子，无量纲；

γ —— 界面张力，mN/m；

γsl —— 固-液界面张力，mN/m；

γsv —— 固-气界面张力，mN/m；

γlv —— 气-液界面张力，mN/m；
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θY —— 杨氏接触角，（°）；

θw —— 接触角，（°）。
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