Аномальная диффузия метана в матрице керогена
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Значительную часть нефтеносных сланцевых пород составляют керогены — высокомолекулярные предшественники нефти. Они обладают пористой структурой, внутри которой содержатся газообразные углеводороды. Данные о диффузии газа в керогенах необходимы для уточнения многомасштабных моделей фильтрации. Экспериментальное определение динамических свойств затруднено из-за высокой вероятности повреждения молекулярной структуры при извлечении образцов. Поэтому для исследования высокомолекулярных материалов, включая структуру керогенов, широко применяется метод молекулярной динамики.
Моделирование диффузии газа в матрице керогена связано с вычислительными трудностями. Перенос вещества определяется редкими «перескоками» между изолированными поровыми областями, что требует расчёта длительных траекторий. Недостаточная продолжительность моделирования может приводить к значительному завышению коэффициентов диффузии по сравнению с экспериментальными данными.
В работе выполнены расчёты для керогенов типов I-A и II-A методом молекулярной динамики. Для обеих структур определены ключевые морфологические характеристики порового пространства, включая средний размер пор, суммарную пористость и степень связности поровой сети, что позволяет количественно сопоставить керогены разных типов. Рассчитаны коэффициенты диффузии метана (CH₄) и водорода (H₂) в матрицах керогенов типов I и II при температурах 300 и 400 K. Также определены характерные времена межпоровых перескоков молекул и времена их локализации в порах. Полученные параметры позволяют количественно описать скачкообразный механизм диффузии в керогене и в дальнейшем использовать их для построения моделей броуновского движения молекул в керогеновой матрице.
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