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Нефть и природный газ представляют собой сложные многокомпонентные системы, фазовое состояние которых в пластовых условиях существенно зависит от давления, температуры и состава. Характер фазового поведения определяет эффективность процессов добычи, транспортировки и переработки углеводородов, а также оказывает ключевое влияние на корректность инженерных расчётов [1]. В связи с этим актуальной задачей является развитие и верификация численных методов моделирования фазовых равновесий, применимых к углеводородным системам различного состава.
Особый интерес представляет моделирование систем с участием CO₂, поскольку закачка углекислого газа является одним из перспективных методов увеличения нефтеотдачи истощённых месторождений. Эффективность данного подхода в значительной степени определяется минимальным давлением смешения CO₂ с нефтью, которое, в свою очередь, чувствительно к фазовому поведению системы. Экспериментальное определение минимального давления смешения связано со значительными материальными и временными затратами, что обусловливает актуальность численных методов его оценки.
Целью данной работы является тестирование и валидация численного алгоритма расчёта парожидкостного равновесия углеводородных смесей на примере бинарных систем с использованием кубического уравнения состояния Пенга–Робинсона [3]. Рассматриваемые бинарные смеси используются в качестве базового случая для оценки сходимости алгоритма и корректности воспроизведения экспериментальных данных перед его применением к более сложным многокомпонентным системам.
В работе реализован итерационный алгоритм расчёта коэффициентов фазового равновесия (K-values), основанный на условии равенства летучестей компонентов в газовой и жидкой фазах [2]. В качестве начального приближения использовалась корреляция Вильсона, после чего выполнялось последовательное уточнение K-values с применением уравнения состояния Пенга–Робинсона [3] с учётом бинарных параметров взаимодействия до достижения сходимости по заданному критерию. Алгоритм реализован в виде программы на языке Python и адаптирован для расчёта фазовых равновесий бинарных смесей в широком диапазоне давлений.
Тестовые расчёты выполнены для систем метан–н-гептан при температуре 377,59 К и метан–CO₂ при температуре 250 К. Получены зависимости коэффициентов фазового равновесия от давления, характеризующиеся монотонным уменьшением K-values с ростом давления, что согласуется с физическими представлениями о фазовом поведении данных систем. Сопоставление расчётных результатов с экспериментальными данными показало расхождения на уровне 3–10 % для системы метан–н-гептан и 5–12 % для системы метан–CO₂, что подтверждает корректность реализованного алгоритма.
Реализованный подход создаёт основу для дальнейшего расширения модели на многокомпонентные системы реальных нефтей. Полученные результаты могут быть использованы при численной оценке условий смешиваемости нефти с CO₂ и определении минимального давления смешения.
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