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酸性环境引发的岩石孔隙表面溶解增加了孔隙内水溶液的盐离子浓度, 破坏了孔隙的表面结构. 本文采

用分子动力学模拟的方法研究了纳米级岩石孔隙内水溶液的流动特性, 分析了盐离子浓度和孔隙表面结构

对水流速度分布的影响及原因. 研究结果表明: 纳米级岩石孔隙内的水溶液流动符合泊肃叶流动特性, 流速

呈“抛物线”分布; 随盐离子浓度增加, 水溶液内部氢键网络变得更为致密, 水黏度随其呈线性增长; 水溶液中

离子浓度越大, 孔隙表面对水流动的阻力越大, 最大流速越小, 速度分布的“抛物线”曲率半径越大; 岩石孔隙

表面结构的破坏改变了流动表面的粗糙程度, 增加了孔隙表面对 H2O分子的吸引力. 随表面结构破坏程度的

增大, 水溶液在近壁区域的密度增大, 流速降低; 当表面破坏程度达到 50%时, 水溶液在近壁区域出现了明显

的负边界滑移现象.
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1   引　言

压力驱动下的源生水和注入水可以在纳米级

岩石孔隙内流动, 此现象在 CO2 地质封存及石油

和页岩气的水力开采等领域普遍存在 [1,2]. CO2 溶

解于水 [3] 及油层酸化解堵技术 [4] 均会使岩石孔隙

内水溶液呈酸性. 岩石孔隙壁面在酸性环境下易遭

到腐蚀, 导致组成岩石表面的离子脱离孔隙壁面,

溶解于孔隙内的水溶液中, 增加了水溶液的离子浓

度, 致使水溶液的微观溶剂化结构发生变化, 改变

了水溶液的物化性质, 从而影响水溶液在岩石孔隙

内的流动特性 [5,6]. 此外, 岩石孔隙壁面离子的脱落

破坏了孔隙表面结构, 改变了壁面粗糙度和壁面与

水分子间的相互作用势能强度, 进而导致孔隙内水

溶液的流动特性产生变化 [7,8]. 因此, 研究岩石孔隙

表面溶解对水溶液流动特性的影响, 可为 CO2 地

质封存选址及油气开采等领域提供一定的借鉴.

盖层岩石孔径小于 50 nm的孔隙约占 92.13%[9],

属于纳米级孔隙 [10]. 纳米级孔隙具有极大的比表

面积, 区别于宏观流动, 流体在纳米级孔隙内的流

动受其自身物化性质和孔隙壁面性质的双重影响 [11].

然而, 用实验方法观测纳米级孔隙中流动状态的难

度较大, 分子动力学模拟则被认为是研究该尺度下

流体流动的较好手段 [12,13]. 盐离子溶解于溶液所形

成的溶剂化结构 [14] 及纳米级孔隙壁面与离子之间

的相互作用影响了孔隙内溶液的黏度和密度分布,

进而影响了溶液在纳米级孔隙内的流动特性 .

Ma等 [15] 研究了 NaCl水溶液在纳米孔隙内的离

子输运能力, 发现随着 NaCl浓度增加, 孔隙壁面

对离子的移动阻力增大, 离子的去水合化效果增

强. Vegt等 [16] 通过实验研究了硫氰酸盐 (SCN–)
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水溶液的黏度随盐离子浓度的变化, 发现随盐离子

浓度的增加, LiSCN和 NaSCN水溶液的黏度增

大, 而 KSCN和 CsSCN水溶液的黏度先减小后增

大 . 此外 , Aryal等 [17] 采用分子模拟方法研究了

NaCl浓度对聚合物电解质膜内 H2O分子的扩散

能力的影响, 结果表明随 NaCl浓度增加, NaCl水

溶液中的 H2O分子的扩散系数不断降低, 聚合物

电解质膜内 H2O分子的扩散系数逐渐增加而后趋

于平稳. 杨倩 [18] 采用实验方法研究了石墨烯基二

维纳米通道中的水合离子的输运性质, 结果显示不

同离子在水溶液中的水合离子半径不同, 厚度为

8 nm的氧化石墨烯膜能截留溶液中水合离子半径

超过 0.45 nm的离子. 综上所述, 研究者们已对纳

米通道的离子输运性质进行了细致地讨论分析, 但

盐离子对纳米级岩石孔隙内水溶液流动特性的影

响机制尚未明晰.

纳米级孔隙表面粗糙度及孔隙表面与流体间

的相互作用势均会影响流体在近壁区域的流动特

性, 区别于流体在宏观尺度下的流动, 流体在纳米

级孔隙中近壁区域的流动对其整体流动特性的影

响不可忽略. 张烨等 [19] 采用分子动力学方法研究

了壁面刚度和金字塔型粗糙元对纳米通道内气体

流动的影响, 发现壁面刚度的增加会减小气体在近

壁区域速度峰值, 粗糙元高度的增加使得气体分子

在近壁区域的聚集更加明显. Rahmatipour等 [20]

采用分子动力学方法研究了纳米通道内壁面的肋

高对流体密度分布的影响, 结果表明, 随肋高的增

大, 粗糙壁面的近壁区域流体的密度波动范围逐渐

增大, 但流体密度波动的峰值低于光滑壁面. 梅涛

等 [21] 采用分子动力学方法分析了纳米通道壁面粗

糙度对流体流动的影响, 结果显示, 壁面粗糙度变

化会改变固液界面位置, 肋高变化对通道中速度分

布影响较大, 肋间距变化对通道内流体流动影响较

小. 南怡伶等 [22] 采用分子动力学方法研究了纳米

狭缝内水溶液的流动特性, 结果表明, 随着壁面亲

水性的增强, 壁面对水溶液的流动阻力增大, 水溶

液的流速降低, 但速度在纳米孔隙高度方向仍然呈

“抛物线”状分布. 王胜等 [23] 采用分子动力学方法

研究了流体在非对称浸润性粗糙纳米通道内的流

动过程, 发现纳米通道上下壁面浸润性不对称导致

了流体速度分布不呈中心对称, 通道壁面的纳米结

构限制了流体的流动. 张冉等 [24] 采用分子动力学

方法研究了表面力场对纳米通道内气体流动的影

响, 随着壁面对气体分子势能作用的增强, 气体分

子在近壁区域形成吸附层 , 速度滑移逐渐消失 .

Markesteijn等 [25] 采用非平衡动力学模拟的方法

研究了水在直径为 4.3 nm的碳纳米管内的流动过

程, 发现压力梯度驱动下水在碳纳米管道的流动符

合泊肃叶方程, 并得到与实验数据吻合较好的水的

黏度. 目前, 纳米孔隙内流体的流动特性在模拟 [26,27]

和实验 [28,29] 方面均已取得较多研究成果, 然而, 纳

米级岩石表面结构破坏对孔隙内水溶液流动特性

的影响机理鲜有研究.

考虑到 CO2 地质封存及油气储层环境均具有

较高温度和压力 [12,30], 本文采用分子动力学模拟的

方法研究了温度为 350 K、压强为 20 MPa时, 水

溶液在宽度为 15 nm的岩石孔隙内的泊肃叶流动.

通过计算水溶液内部的氢键密度、原子对径向分布

函数及其在孔隙内的密度分布, 本文从微观尺度分

析了水溶液自身黏度和孔隙表面对其作用力的变

化, 分别探讨了盐离子浓度增加和岩石孔隙表面结

构破坏对水溶液流动特性的影响, 为调控岩石孔隙

内水溶液的输运性质提供借鉴. 

2   物理模型和模拟方法
 

2.1    模拟细节

镁橄榄石 (Mg2SiO4)是 CO2 地质封存盖层岩

石的主要成分之一, 本文将镁橄榄石作为岩石固体

相成分 , 选取 Mg2SiO4 晶体最常见表面之一的

(010)表面 [31] 作为纳米级孔隙表面. 镁橄榄石纳米

级孔隙宽度选为 d = 15 nm, 孔隙两侧设置厚度

为 7 nm镁橄榄石层. 所构建的物理模型示于图 1,

将模型中 Y 轴的坐标原点设置在孔隙宽度方向的

中间平面上, 模型在 X 轴和 Z 轴方向的尺寸分别

为 3.8152 nm和 3.6018 nm, 计算域孔隙内包含

6772个 H2O分子. Mg2SiO4 晶体 (010)表面溶解

会使其表面的Mg2+脱落, Mg2+进入纳米级孔隙增

加了孔隙内水溶液的盐离子浓度. 因此, 本文在分

析盐离子对孔隙内水溶液流动特性的影响时, 在水

溶液中加入了不同浓度的 Mg2+离子. 此外, 考虑

到深部盐水层内阴离子中 Cl–的摩尔比高达

90%—99%[32], 故本文模型中的阴离子为 Cl–. 模型

在 X 和 Z 方向均采用了周期性边界条件 , 以在

XZ 平面形成无限大的镁橄榄石层, 而在 Y 方向形

成宽度为 d 的岩石缝隙.
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H2O分子采用 F3 C柔性模型 [33], 该模型有助

于准确预测液固界面性质 [34,35]. Mg2SiO4 及水溶液

中的盐离子 (Mg2+,  Cl–)采用 CLAYFF力场 [36].

模拟中考虑了分子内作用势和分子间作用势. 分子

内作用势包括键拉伸和键角弯曲, 本文采用简谐势

对其进行描述; 分子间作用势包括范德瓦耳斯相互

作用势和静电相互作用势, 其中, 范德瓦耳斯相互

作用采用兰纳 -琼斯 (Lennard-Jones  potential,

L-J)势 [37], 静电作用采用库仑作用势来进行描述,

分子间势能函数表达式为 

E = 4εij

[(
σij

rij

)12

−
(
σij

rij

)6
]
+

qiqj
4πε0rij

, (1)

εij = (εiiεjj)
1/2

σij = 0.5 (σii + σjj) rij

其中 eij 和 sij 为原子间混合势参数, 采用 Lorentz-

berthelot混合法则 [38] 计算 , 即   ,

 ;    为原子间的距离; qi, qj 分

别为原子 i 和 j 所带电荷; e0 为真空介电常数. 模

拟采用 Particle Mesh Eward(PME)方法 [39] 计算

电荷相互作用. 范德瓦耳斯相互作用势和静电相互

作用势的位能截断半径均为 1.2 nm, 速度积分采

用 Velocity-Verlet算法, 时间步长为 1 fs.

本文首先在温度为 350 K、压强为 20 MPa条

件下, 应用定温定压系综 (NPT)对初始模型进行

了 10 ns的平衡模拟, 使其达到稳定状态. 然后在

正则系综 (NVT)下进行非平衡分子动力学模拟,

使用 Nose-Hoover热浴方法控制模拟温度 (温度

为 350 K), 为防止 Mg2SiO4 晶体层在水溶液流动

方向滑动, 非平衡模拟中固定了 Mg2SiO4 晶体的

位置, 并对岩石孔隙内的盐离子和 H2O分子中的

原子施加+Z 方向大小为 3.35 J/(mol·Å)的作用

力, 以模拟压力差驱动下孔隙内水溶液的流动. 系

统运行 30 ns后, 模型宏观物理量达到热力学稳定

状态; 系统继续运行 5 ns, 运行中每隔 50 ps保存

1次模型原子坐标, 用于对水溶液流动特性的分析.

模拟采用 LAMMPS程序编写 [40]. 

2.2    数据处理方法

uz (y) y = [y, y +∆y)

为了获取纳米级镁橄榄石孔隙内水溶液的物

理量参数 , 本文将孔隙沿 Y 轴方向分为间距为

0.2 nm的 75个统计层, 某一统计层流体的 Z 向速

度   以区间   内原子的平均速度

来表征, 即 

uz (y) =

⟨ ∑
yi∈[y,y+∆y)

uz,i∑
yi∈[y,y+∆y)

Θ(yi − y)Θ(y +∆y − yi)

⟩
,

(2)

uz,i Θ(yi − y)

Θ(y +∆y − yi)

其中,    为 i 原子在 Z 方向的速度,    和

 为 Heaviside阶跃分布函数.

本文非平衡模拟的结果表明镁橄榄石孔隙内

水溶液的流速分布符合泊肃叶流动规律 (见 3.1节),

故关于水溶液黏度的计算采用 Alvarez等 [41] 的流

体泊肃叶流动黏度求解方法. 当纳米级孔隙内每个

原子受到沿+Z 方向的作用力 fz 后, 流体仅在 Z 方

向存在稳态流动, 泊肃叶流动运动方程为 

d
dy

(
µ
duz

dy

)
= −Nfz, (3)

uz µ

fz

其中,    为流体沿+Z 方向的流动速度,    为流体

的黏度, N 为受力的原子和离子总数目,   为每个

原子所受的体积力. 根据 (3)式可知, 镁橄榄石纳

米级孔隙内流体的黏度为 

µ = − Nfz
d2uz/dy2

. (4)

根据文献 [21], 纳米级镁橄榄石孔隙内水溶液泊肃

叶流动的 uz 可表示为 

uz =
Nfz
2µ

|y|
(
d

2
− |y|

)
+ us, (5)

其中 us 为边界滑移速度.

为分析纳米级镁橄榄石孔隙内水溶液黏度变

化的机理, 本文根据几何准则定义 H2O分子间的

氢键. 其中, 当供体 H2O分子的氧原子 Ow 距离受

体 H2O分子的氧原子 Ow 不大于 0.35 nm, 且供

体 H2O分子氢原子 Hw、氧原子 Ow 与受体 H2O分

子的氧原子 Ow 构成的夹角不大于 30°时 , 认为

H2O分子间形成氢键 Ow—Hw···Ow. 

 

fz Y=0
d

Mg2SiO4

Mg2SiO4

Water

uz

Y

Z
X

图 1    纳米级镁橄榄石孔隙内水溶液流动的模拟系统图

Fig. 1. The simulation system of water solution flow in the

forsterite nanopore. 
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2.3    模型验证

为验证模型和计算方法的可靠性, 本文采用所

建模型和方法计算了水溶液的密度和 Mg2SiO4 晶

体的弹性模量. 模拟结果表明, NPT系综 (温度为

350 K, 压 力 为 20 MPa)下 水 溶 液 的 密 度 为

982.3 kg/m3, 与美国标准与技术研究所 (NIST)提

供 的 水 溶 液 在 此 温 压 下 的 实 验 密 度

(982.5 kg/m3)[42] 相符 ; 另外 ,  NPT系综 (温度为

350 K, 压力为 20 MPa)下 Mg2SiO4 晶体计算所

得 的 应 力 -应 变 (s-e)曲 线 示 于 图 2. 该 图 中

Mg2SiO4 晶体在拉伸过程中经历了弹性形变 (e ≤

0.07)、塑性形变 (0.07 < e ≤ 0.125)和断裂 (e >

0.125) 3个阶段, 通过对图 2弹性形变阶段曲线拟

合计算 , 得出 Mg2SiO4 晶体弹性模量 E 约为

293 GPa, 与 Liu等 [43] 实验测得的 Mg2SiO4 晶体

的弹性模量 (约为 287 GPa)吻合. 因此, 本文模拟

所建模型和计算方法具有一定的准确性和可靠性. 

3   模拟结果与讨论

本文研究的岩石纳米级孔隙具有极大的比表

面积, 孔隙内流体的流动特性与流体的自身物性

(黏度)和孔隙表面对流体的作用力密切相关. 通过

分析镁橄榄石孔隙内水溶液内的氢键密度、径向分布

函数及密度分布, 本文从微观尺度探讨了盐离子浓

度和孔隙表面结构对水溶液流动特性的影响机制.
 

3.1    盐离子浓度对流动特性影响

为研究盐离子浓度对镁橄榄石孔隙内水溶液

流动特性的影响, 本文分别模拟了盐离子 (MgCl2)

浓度为 0, 0.25, 0.50, 0.75, 1.00 mol/L的含盐水溶

液的流动过程. 经数据处理, 模拟所得的纯水 (盐

离子浓度为 0)和含盐水的微观结构示于图 3(a).

由图 3(a)可知, 在远离孔隙表面的主流区域纯水

中的单一 H2O分子被约 4.00个 H2O分子组成的

水合壳包围 ; 在含盐水溶液中 , 盐离子与极性

H2O间存在较强的静电力, 盐离子被具有特定分

子取向的 H2O分子水合, 形成水合自由离子或水

合离子对, 从而改变了水溶液的微观溶剂结构. 对模

拟轨迹文件分析结果表明, 当含盐水溶液的盐离

子 (MgCl2)浓度为 1 mol/L时, 主流区域的单一H2O

分子水合壳内的 H2O分子数目增加至 4.32个. 由

此可知盐离子的存在改变了水溶液的微观结构, 进

而导致了水溶液的宏观物化性质发生相应变化.
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图 2    Mg2SiO4 晶体拉伸的分子模拟应力-应变曲线

Fig. 2. The  stress-strain  curves  of  the  Mg2SiO4  crystal

stretching obtained using molecular dynamics simulation. 
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图  3    (a)纯水和 MgCl2 含盐水中以 0.32 nm半径的水合

壳结构示意图 ; (b)不同 MgCl2 浓度下纳米级镁橄榄石孔

隙内纯水和含盐水的+Z 向速度分布

Fig. 3. (a) Snapshots for the solvation shell with a radius of

0.4 nm in pure  water  and MgCl2  solution,  (b)  the  velocity

profiles in the +Z direction of water solution in the forsterite

nanopore with different MgCl2 concentrations. 
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u∗
z = uz/u0

y∗ = y/15 u∗
z

u∗
z

本文基于纯水在镁橄榄石纳米级孔隙内

沿+Z 向的流量 Q, 求取纯水沿+Z 向流动的平均

速度 u0, 即 u0 = Q/A, A 为孔隙 XY 截面面积 ,

计算可得 u0 = 163.14 m/s.  本文规定水溶液沿

+Z向的约化速度   , 坐标 y 的约化坐

标   . 纯水和含盐水的   计算结果示于

图 3(b). 由图 3(b)可知, 在相同的压力差驱动下,

流体的速度曲线均呈“抛物线”状, 表明不同离子浓

度下含盐水的流速分布均符合泊肃叶方程; 随着

MgCl2 盐离子浓度的增加, 近壁区域的速度差异较

小, 但主流区的速度不断降低, 同时“抛物线”顶点

处的曲率半径不断增大. 该变化较为明显, 与纯水

溶液相比, 1 mol/L的含盐水流动时的最大约化速

度  降低了 29.72%; 抛物线顶点处曲率半径增加

了 43.99%, 由泊肃叶流动黏度求解方法可知, 孔隙

内水溶液的黏度增大.

流体的流动特性与其自身黏度密切相关, 为分

析盐离子对镁橄榄石纳米级孔隙内水溶液黏度的

影响规律, 本文根据 (4)式计算了图 3(b)中不同

盐离子浓度纯水和含盐水的黏度, 计算结果示于

图 4(a). 由图 4(a)可知, 在 0—1 mol/L的离子浓

度区间内, 含盐水的MgCl2 浓度每增加 0.25 mol/L,

含盐水的黏度约增长 41.17 µPa·s, 故在该离子浓

度区间内含盐水的黏度随 MgCl2 盐离子浓度增加

呈线性增长, 该线性规律可用公式 y = 164.69x +

383.00 (y 为含盐水黏度, x 为MgCl2 浓度)描述.

为深入分析 MgCl2 浓度影响含盐水黏度的微

观机制, 本文统计了不同 MgCl2 浓度含盐水的氢

键密度 rH, 统计结果示于图 4(a), 并通过计算 H2O

分子间 Ow-Ow 原子对的径向分布函数 g(r)Ow-Ow,

探讨了含盐水的氢键密度变化的微观机理, 计算结

果示于图 4(b). 图 4(a)表明含盐水的氢键密度随

盐离子浓度增加而不断增加, 但增加速率逐渐下

降. 含盐水氢键密度的增加使其内部氢键网络变得

更加致密, 进而导致了含盐水的黏度不断增加. 由

图 4(b)可知, g(r)Ow-Ow 第一峰值随离子浓度增加

而逐渐增大, 但第一峰值的位置均在 2.85 Å (1 Å =

0.1 nm)左右. 由此推断随MgCl2 盐离子浓度的增

加, MgCl2 盐离子与 H2O分子间的静电作用使得

更多的 H2O分子紧密地聚集在盐离子周围, 同时

H2O分子间的平均距离逐渐减小, 进而导致单一

H2O分子的第一层溶剂壳内的水分子数目增多,

但第一层溶剂壳的尺寸未发生改变, 故 H2O分子

间的相互作用更加强烈, 单一 H2O分子与第一层

溶剂壳内的其他 H2O更易形成氢键, 进而含盐水

的氢键密度逐渐增大. 因此, 增加MgCl2 盐离子浓

度可以改变含盐水溶液的微观结构, 使得 H2O分

子间更易形成氢键, 进而增加了含盐水的黏度, 黏

度的增加阻碍了含盐水在纳米级镁橄榄石孔隙内

的流动, 导致含盐水的流动速度不断减小.

此外, 流动通道的流体流动阻力对流体的流动

特性有重要影响. 为研究含盐水的盐离子浓度对

H2O分子与孔隙表面间相互作用强度的影响, 本

文计算了以纳米级镁橄榄石孔隙表面的镁原子

Mg为中心原子, H2O分子中的氧原子 Ow 作为配

位原子的Mg-OW 径向分布函数 g(r)Mg-Ow, 计算结

果示于图 5. g(r)Mg-Ow 第一峰值的位置代表镁橄榄

石孔隙表面与近壁区域第一层 H2O分子间的距离,
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图 4    (a)不同MgCl2 浓度含盐水的黏度及其内部氢键密

度 ; (b)不同 MgCl2 浓度含盐水 Ow-Ow 原子对的径向分布

函数

Fig. 4. (a) The viscosity and hydrogen bond density of wa-

ter solution with different MgCl2 concentrations; (b) the ra-

dial  distribution  function  of  Ow-Ow near the  wall  of  nano-

pores. 

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 69, No. 5 (2020)    054701

054701-5

http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1


峰值大小代表第一层 H2O分子排布的紧密程度.

g(r)Mg-Ow 第一峰值的位置越小, 值越大表示镁橄

榄石表面与 H2O分子间的相互作用越强. 由图 5

可以看出, 不同 MgCl2 浓度的含盐水的 g(r)Mg-Ow
均存在第一峰值 (约在 2.24 Å)和第二峰值 (约在

3.8 Å),  峰值位置无明显差异 , 由此可以推断

H2O分子在镁橄榄石壁面附近存在明显的两个

H2O分子层, H2O分子层不随离子浓度的变化而

发生改变. 另外, g(r)Mg-Ow 第一峰值的大小随MgCl2
浓度的增加而增大, 这表明随着 MgCl2 浓度增加,

孔隙表面附近 H2O分子排布更加紧密, 孔隙表面

与 H2O分子间的相互作用不断增强, 即镁橄榄石

表面对 H2O分子的吸引力更强, 增大了 H2O分子

的流动阻力, 降低了纳米级镁橄榄石孔隙内含盐水

的流动速度.

综上可知, 随着MgCl2 离子浓度增加, 含盐水

的黏度呈线性增长, 且纳米级镁橄榄石孔隙表面对

含盐水的流动阻力增强, 故含盐水在镁橄榄石纳米

级孔隙内的流动速度逐渐降低. 

3.2    表面结构破坏对流动特性影响

纳米级岩石孔隙壁面溶解会导致孔隙表面结

构的破坏, 为研究镁橄榄石纳米级孔隙表面结构破

坏对纯水流动特性的影响, 本文构造孔隙不同破坏

程度的粗糙表面, 以表示孔隙表面发生了不同程度

的溶解和离子脱落, 所构建的 5种镁橄榄石纳米级

孔隙模型示于图 6. 为便于比较, 本文构建了一侧

为光滑表面, 一侧为粗糙表面的计算模型. 粗糙表

面为发生不同程度溶解破坏的表面, 即发生不同程

度结构破坏的粗糙表面, 粗糙表面结构破坏程度

为 0, 17%, 33%, 50%和 67%, 分别用模型M1—M5

表示.

计算所得不同表面结构破坏程度下水溶液

的+Z 向速度分布示于图 7. 从图 7可以看出, 在距

孔隙表面的距离相同时, 粗糙表面近壁区域水溶液

的流速明显低于其在光滑表面近壁区域的流速. 随

着镁橄榄石孔隙粗糙表面破坏程度的提高, 水溶液

在粗糙表面近壁区域及主流区域的速度曲线逐渐

偏离“抛物线”状, 流速不断降低, 并且当表面破坏

程度达到 50%以上时, 水溶液在粗糙表面附近存

在负边界滑移, 模型M4和M5中水溶液在粗糙表

面的边界负滑移约化速度 us 分别为 0.29和 0.34.

另外, 随着粗糙表面破坏程度增加, 水溶液流速降

低的区域逐渐向光滑表面蔓延, 但在光滑表面近壁

区域水溶液的流型和流速均未发生明显的变化, 表
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图 5    Mg-Ow 原子对的径向分布函数

Fig. 5. The  radial  distribution  function  of  Mg-Ow  near  the

wall of nanopores. 
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图 6    不同表面结构破坏程度的纳米级镁橄榄石孔隙示意图

Fig. 6. The schematic of forsterite nanopores with various degrees of surface structure destruction. 
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明光滑表面结构性质对其附近水的流速和流型有

重要影响.

为研究镁橄榄石纳米级孔隙表面结构破坏对

水溶液流动阻力的影响机制, 本文以模型M2(表面

破坏程度 17%)和模型M3(表面破坏程度 33%)为

代表, 计算了水溶液在纳米级镁橄榄石孔隙内密

度 r 的分布, 结果示于图 8. 由图 8可知, 随镁橄榄

石孔隙表面破坏程度的提高, 粗糙表面附近水溶液

密度振荡的第一峰值增大, 且粗糙表面附近的水溶

液密度振荡不断向主流区域扩散, 振荡距离 L 不

断增加, 而光滑表面附近水溶液的密度分布及密度

振荡未收到明显影响, 水溶液在粗糙表面附近的密

度比在光滑表面附近更大, H2O分子在粗糙表面

附近有聚集现象, 且聚集程度随孔隙表面结构破坏

程度提高而不断增大. 由此可知, 随着纳米级镁橄

榄石孔隙表面结构破坏程度的提高, 粗糙表面对

H2O分子的吸引力不断增强, H2O分子在粗糙表

面附近更加密集, H2O分子倾向于“滞留”在粗糙

表面附近, 此现象解释了图 7中粗糙表面破坏程度

为 50%和 67%的速度曲线存在负滑移的原因. 此

外, 粗糙表面近壁区域水溶液密度的增加, 增大了

粗糙表面附近 H2O分子间的相互碰撞频率, 导致

水溶液在粗糙壁面附近的流动阻力不断增加, 降低

了水溶液的流动速度. 

4   结　论

采用分子动力学模拟的方法研究了纳米级镁

橄榄石孔隙内水溶液的泊肃叶流动特性, 分析了水

溶液的氢键密度、径向分布函数以及密度分布, 从

黏度和孔隙表面流动阻力的角度探讨了 MgCl2 盐

离子浓度和孔隙表面结构破坏对水溶液流速分布

的影响机制, 主要得到以下结论.

1) 含盐水在纳米级镁橄榄石孔隙内沿 Y 向的

速度分布均为“抛物线”状; 随 MgCl2 盐离子浓度

的增加, 含盐水内氢键网络的致密性不断提高, 使

得含盐水的黏度随盐离子浓度的增加呈线性增长;

同时孔隙表面对含盐水的流动阻力逐渐增大, 含盐

水在主流区域的最大流速不断降低.

2) 随着纳米级镁橄榄石孔隙表面结构破坏程

度提高, 粗糙表面对 H2O分子吸引力增强; 近壁区

域水的密度不断增加, 粗糙表面对水的流动阻力不

断增大, 水在近壁区域的流速不断降低; 当表面结

构破坏程度达到 50%时, 水在粗糙表面出现负边

界滑移. 另外, 光滑表面近壁区域水的流速分布未

发生明显变化, 表明光滑表面结构性质对其附近水

的流速和流型有重要影响.
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Abstract

The  surface  dissolution  of  rock  nanopores,  caused  by  the  acidic  environment,  increases  the  salt

concentration of water solution flowing in the nanopores, thereby destroying the surface structure of the rock,

which can be found in CO2 geological sequestration and crude oil and shale gas exploration. In this paper, the

molecular  dynamics  method  is  adopted  to  study  the  flow  characteristics  of  water  solution  in  the  forsterite

(Mg2SiO4) slit nanopores, by which the effects of salt concentration and structure destruction of pore surface on

the  velocity  profiles  of  water  solution  confined  in  nanopores  are  systematically  analyzed.  The  hydrogen  bond

density, radial distribution function (RDF) and water density distribution are calculated to explain the changes

in viscosity, velocity profiles and interaction between water and nanopore surface. The results show that as the

salt concentration increases, the water solution flow in the rock nanopore obeys the Hagen-Poiseuille equation,

and the velocity profiles of water solution remain parabolic shape. However, the hydrogen bond network among

water molecules becomes denser with salt concentration increasing, which can account for the linear increase in

the  viscosity  of  water  solution.  Besides,  the  higher  salt  concentration  gives  rise  to  the  larger  water  flow

resistance  from  the  pore  surface.  As  a  result,  with  the  salt  concentration  increasing,  the  maximum of  water

velocity decreases and the curvature radius of the parabolic velocity profile curve becomes bigger. Moreover, the

surface  structure  destruction  in  rock  nanopores  changes  the  roughness  of  surface  in  the  flow  channel,  which

enhances  the  attraction  of  nanopore  surface  to  H2O.  As  the  structure  destruction  of  nanopore  surface

deteriorates,  the  water  density  near  the  rough surface  moves  upward,  whereas  the  velocity  of  water  near  the

rough surface declines obviously. Interestingly, when the degree of surface structure destruction reaches 50%, a

significant negative boundary slipping near the rough surface appears.

Keywords: rock nanopore, rock dissolution, molecular dynamics simulation, flow
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