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Смачиваемость определяет поведение нефти и воды в поровом пространстве карбонатных коллекторов и напрямую влияет на эффективность вытеснения углеводородов[1]. Количественной характеристикой смачиваемости является контактный угол, точность вычисления которого в молекулярной динамике существенно зависит от параметров силового поля, особенно от перекрёстного взаимодействия между твёрдой поверхностью и жидкостью.
Цель работы — параметризация коэффициента перекрёстного взаимодействия Леннарда–Джонса в рамках силового поля TraPPE-UA[2] для системы «кальцит–вода–углеводороды» с воспроизведением экспериментальных данных и проверкой переносимости модели в различных условиях. В качестве тестов рассматривались зависимости контактного угла от длины цепи алкана, концентрации бензола в смеси, а также влияние добавления углекислого газа и изменения солёности воды.
В молекулярно-динамическом моделировании параметры взаимодействия твёрдое тело–углеводород масштабировались путём введения коэффициента η для потенциала Леннарда–Джонса отдельно для алифатических и ароматических компонентов. Контактный угол рассчитывался с использованием алгоритма PANDA-NN[3] на основе анализа профиля плотности капли. На рисунке 1(а) приведен пример профилей плотностей ароматической компоненты(бензол) и декана в случае смеси.
Оптимальное значение коэффициента масштабирования было получено путём сопоставления результатов моделирования с экспериментальными данными и составило η ≈ 2.25. Показано, что параметризованная модель воспроизводит абсолютные значения контактного угла и сохраняет корректную температурную зависимость. Результаты моделирования согласуются с экспериментальными данными.
Переносимость модели подтверждена для смесей декан–бензол(результат моделирования показан на рисунке 1(б)) и системы толуол–вода–кальцит. Полученные параметры обеспечивают физически согласованное поведение системы при изменении длины углеводородной цепи, концентрации ароматического компонента, а также при добавлении CO₂ и варьировании солёности воды.
Предложенная параметризация может быть использована для дальнейшего молекулярно-динамического моделирования сырой нефти в карбонатных коллекторах и исследования влияния состава системы на процессы смачивания.
	Работа выполнена при поддержке Российского научного фонда (грант № 25-13-00313).
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Рис. 1. a). Профиль плотности смеси декана и бензола в мольном отношении 3:7, оранжевым показано моделирование с оптимизированным параметром(η=2.25), а синим со стандартным(η=1) б). Результат после симуляции, бензол показан фиолетовым, вода бело-красным и слои кальцита темно-оранжевым
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