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Аннотация. В работе рассматриваются подходы к анализу физико-химических взаимодей-
ствий в системе вода-горная порода-углекислый газ, решаемые методом математического мо-
делирования и направленные на анализ особенностей поведения данной системы при захоро-
нении CO2 в меловых водоносных горизонтах арктического сектора Западной Сибири. Задача 
решалась средствами программного комплекса HydroGeo, который позволяет проанализиро-
вать изменение химического состава растворов, форм миграции основных компонентов под-
земных вод, а также минеральные равновесия как на момент инвазии углекислоты, так и при 
достижении раствором равновесия. 
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Abstract. The paper considers approaches to the analysis of physicochemical interactions in the wa-
ter-rock-carbon dioxide system, solved by mathematical modeling and aimed at analyzing the behav-
ior of this system during CO2 burial in the Cretaceous aquifers of the Arctic sector of Western Siberia. 
The problem was solved using the HydroGeo software package, which makes it possible to analyze 
the change in the chemical composition of solutions, the forms of migration of the main components 
of groundwater, as well as mineral equilibria both at the time of carbon dioxide invasion and when 
the solution reaches equilibrium. 
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Введение 

Проблема роста содержания углекислого газа в атмосфере в результате антро-
погенного воздействия привлекает внимание и интенсивно обсуждается на различ-
ных конференциях, саммитах и является наиболее острой глобальной проблемой 
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текущего века. Изменение состава атмосферы, насыщение ее парниковыми газами 
(углекислый газ, метан, закись азота и т.п.) приводит к изменению климата, в том 
числе потеплению, таянию ледников, изменению уровня мирового океана [1]. 

Захоронение углекислого газа в недра связано с нарушением естественных 
гидрогеологического, гидродинамического и геотермического режимов и может 
приводить к загрязнению атмосферы, обусловленному возможной утечкой CO2 
через литологические окна и дизъюнктивные нарушения. Поэтому при выборе 
объекта для захоронения необходимо иметь четкое представление о геологиче-
ском строении, гидрогеологических условиях и процессах взаимодействия в си-
стеме вода-порода-газ, протекающих в пределах намеченной территории [2-6]. 
Проблеме взаимодействия в системе вода-порода-газ посвящен ряд исследова-
ний как отечественных, так и зарубежных учёных [7-9], в которых рассмотрены 
результаты как натурного, так и математического моделирования закачек CO2  
в различные типы коллекторов и сопровождающих их геохимических процессов. 

Мировой опыт таких работ показал, что при наличии общих закономерно-
стей в процессах, сопутствующих закачке CO2, имеется ряд специфических осо-
бенностей, определяемых как минералогическим составом коллекторов, так  
и химическим составом раствора на разных этапах его взаимодействия с угле-
кислым газом. Целью данной работы является изучение основных физико-хими-
ческих процессов, протекающих при закачке углекислого газа в коллектор в за-
висимости от геохимических особенностей системы вода-порода на примере ме-
ловых водоносных комплексов арктического сектора Западной Сибири. 

Методы и материалы 

Моделирование взаимодействий в системе вода-порода реализовано сред-
ствами программного комплекса HydroGeo [10-12], в котором описание процес-
сов реализовано методом констант равновесия. Содержательно моделирование 
реализуется путём имитации итерационного процесса взаимодействия, происхо-
дящего из фаз растворения и осаждения малых порций входящих в систему ве-
ществ, доли которых во взаимодействиях оцениваются на основании рассмот-
ренного выше математического аппарата. Таким образом, процесс приближен  
к описанию реальных природных взаимодействий. На каждом шаге ведется пе-
ресчёт и оценка основных физико-химических характеристик раствора, опреде-
ляющих его состав и взаимодействия внутри него. Равновесия раствора с поро-
дами оценивались как в момент его насыщения углекислотой с коэффициентом 
насыщения 0,2; 0,4; 0,6; 0,8; 1, так и при рассмотрении химических взаимодей-
ствий в получившемся растворе, идущих до достижения условного равновесия. 

В качестве критерия достижения равновесия принято замедление процессов 
растворения-осаждения всех представленных в моделируемой системе компо-
нентов твердой фазы до пренебрежимо малых величин. 

Процесс настройки модели включал в себя выбор формирующих систему 
базовых ионов, а также ассоциатов и твёрдой фазы, представленной реально 
наблюдаемыми минералами и прогнозируемыми по теоретическим предпосыл-
кам в этих термобарических и геохимических условиях. 
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В итоге, система была охарактеризована матрицей из 15 базовых ионов: H+, 
Ca2+, Mg2+, Na+, K+, Fe3+, Al3+, Mn3+, OH-, (SO4)2-, (NO3)-, Cl-, (HCO3)-, H2O, SiO2  
и их ассоциатов, для оценки форм нахождения в растворе: Твердая фаза была 
представлена следующими классами минералов: силикаты (островные, кольце-
вые, цепочечные, ленточные, слоистые, каркасные), карбонаты, оксиды, суль-
фиды. 

Модельный минералогический состав коллекторов представлен двумя раз-
новидностями: 1) Сеноман (растворы 1-5): пористость – 30%; кальцит – 0,8% си-
дерит – 2,3% доломит – 0,2%; каолинит – 2,7% иллит – 1,8% хлорит – 1,0% монт-
мориллонит – 1,1 смектит – 0,9%; мусковит – 0,4% биотит – 1,2% пирит – 0,4% 
кварц – 45% калиевый полевой шпат – 7,5% плагиоклаз – 6,5%; при Тпл = 35 оС, 
Рпл = 10 МПа; 2) Неоком (раствор 1): пористость – 11,5%; кальцит – 6,0% сиде-
рит – 1,5% доломит – 0,2%; каолинит – 1,0% иллит – 1,8% хлорит – 5,0% монт-
мориллонит -0,1% смектит – 0,2%; мусковит – 0,5% биотит – 1,0% пирит – 0,3% 
лейкоксен – 0,4%; кварц – 38% калиевый полевой шпат – 24,5% плагиоклаз – 8%; 
при Тпл = 68 оС, Рпл = 25 МПа. 

Состав модельных растворов представлен в таблице 1. 
 

Таблица 1 
Растворы, используемые при моделировании 

Анализ Неоком 1 Сеноман 1 Сеноман 2 Сеноман 3 Сеноман 4 Сеноман 5 

К
ом

по
не
нт

 / 
па
ра
ме
тр

 

Содержание, мг/дм3  

Ca2+ 580 389 36 100 300 360 
Mg2+ 146 142 12 52 98 49 
Na+ 6810 6300 7500 1390 6560 7455 
K+ 78 197 31 18 29 27 

Fe3+ 3,92 0,94 0,61 38,72 2,49 0,59 
Al3+ 0,04 0,12 0,09 1,18 0,05 0,04 
Mn3+ 0,23 0,45 0,59 1,27 0,56 1,65 

(SO4)2- 2,38 4,48 0,87 1,97 1,60 8,10 
Cl- 11937 10863 11680 1693 10883 12150 

(HCO3)- 222 315 146 1513 275 220 
SiO2 31,66 34,71 25,27 159,10 31,23 33,70 

(CO3)2- 0 0 10 10 10 0 
CO2 0 5,28 8,80 32,00 12,30 7,90 

(NH4)+ 0 24,70 22,50 12,20 26,10 20,90 
Fe2+ 0 0 0,61 38,72 2,49 0 
pH 7,44 7,58 7,29 7,43 7,96 6,76 

М(г/дм3) 19,814 18,277 19,475 5,061 18,228 20,334 
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Результаты 

Подземные воды меловых водоносных комплексов в изучаемом районе 
весьма сильно различаются по величине общей минерализации, химическому со-
ставу и геохимическим параметром среды и подробно рассмотрены в серии ра-
бот [13-18]. Модельные растворы (Сеноман 1-5) характеризуется преимуще-
ственно Cl Na составом с величиной общей минерализации, варьирующей от 4,8 
до 20,3 г/дм3, содержанием кремния 5,50 – 34,64 мг/дм3 и нейтральным и сла-
бощелочным pH (6,8 – 8,0). В микрокомпонентом составе установлены повышен-
ные содержания (мг/дм3): B 13,28; Si 34,64; P 19,56; Fe 38,72; Br 43,76; Sr 44,01  
и Ba 13,72. Модельный раствор (Неоком 1) имеет Cl Na состав с величиной об-
щей минерализации 19,8 г/дм3, содержанием кремния 34,64 мг/дм3 и нейтраль-
ным pH (7,4). В микрокомпонентом составе установлены повышенные содержа-
ния Sr до 256,08 мг/дм3. 

Ниже рассмотрим полученные результаты и кратко охарактеризуем основ-
ные наблюдаемые закономерности, в целом характерные для изученных объектов. 

По мере роста насыщения раствора углекислым газом вместе с увеличением 
общей минерализации происходит закономерное увеличение объемов перехода 
ионов в их комплексные формы. Основные макрокомпоненты (Ca2+, Na+, K+, Cl-), 
а также Fe2+ (в условиях восстановительной обстановки с Eh до -100мВ), мигри-
руют преимущественно в форме собственных ионов, с уменьшением их доли на 
величины порядка 1-5% при росте минерализации. Такие ионы и соединения, как 
Mg2+, Al3+, Mn3+, (SO4)2-, (NO3)-, (HCO3)-, (NH4)+, (NO2)-, склонны к переходу  
в форму комплексных соединений, доля которых в общем объеме растет с вели-
чиной насыщения раствора CO2. Для отдельных ионов, в частности Si4+, характе-
рен рост доли миграции в виде собственного иона на 1-3% по мере насыщения 
раствора углекислым газом. Насыщение раствора углекислотой сопровождается 
ростом величины общей минерализации и переходом большинства химических 
элементов в комплексные формы, что ведет к закономерному снижению их мине-
ралообразующей активности, большая часть которой приходится на элементы, 
находящиеся в форме собственных ионов. 

Одним из основных результатов насыщения воды углекислотой является 
общее подкисление раствора, обусловленное диссоциацией углекислоты с обра-
зованием дополнительных ионов H+, результатом чего является снижение пока-
зателя pH воды, связанное с количеством растворенного в ней CO2 (рис. 1а).  
В свою очередь параметр pH контролирует возможность выпадения в осадок кар-
бонатных минералов, и, таким образом, регулирует возможность связывания уг-
лекислоты в их форме, ограничивая его. При этом состав первичной породы не 
предполагает компенсации кислотности за счёт подкисления, в результате чего 
основные взаимодействия в системе происходят с алюмосиликатными минера-
лами, скорость которых, как правило, относительно не велика. 

Интенсивность коррекции величины pH при насыщении раствора углекис-
лотой складывается из ряда факторов. Основными из которых являются термо-
динамические характеристики среды, начальная величина pH раствора и его ми-
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нерализация, также регулирующая величину растворимости CO2. В рассмотрен-
ном случае величина pH корректируется с величин порядка 6,7-8 вниз до величин 
3,5-5,3 в зависимости от степени насыщения углекислотой. Подобный эффект 
описан и в ряде других работ, посвященных проблемам захоронения CO2 [4]. 
Оценка равновесности вод с минералами производилась путем расчета пара-
метра насыщенности (L), широко применяемого в мировой практике физико-хи-
мического моделирования для выявления направленности процессов растворе-
ния-осаждения минеральной фазы. Положительные значения которого свиде-
тельствуют о способности системы к выпадению в осадок рассматриваемых ми-
нералов, а отрицательные – о способности системы к их растворению. Расчёт 
осуществлялся на физический момент времени, соответствующий исходным 
условиям, а также непосредственно на момент насыщения воды CO2. Таким об-
разом, на основе рассматриваемого коэффициента мы можем охарактеризовать 
вектор направленности процессов растворения-осаждения горной породы непо-
средственно для текущей рассматриваемой геохимической ситуации. 

 

 
Рис. 1. Зависимость pH (а) и открытой пористости (б)  
от величины насыщенности раствора углекислотой 

 
 
При различной степени насыщения углекислотой сеноманских терригенных 

коллекторов с пластовыми водами разного геохимического облика установлены 
следующие закономерности по мере роста содержания углекислоты в растворе. 
Выявлен рост насыщенности к кварцу, халцедону (в ряде случаев, начинающему 
образовываться только при поступлении углекислоты) и пириту (осаждающе-
муся на разных этапах во всех растворах, за исключением №3 (см. табл. 1), име-
ющего наименьшую из рассмотренных минерализацию порядка 5 г/дм3). Сте-
пень равновесности раствора по отношению к алюмосиликатам, гидроксидам, 
карбонатам по мере насыщения его углекислотой и подкисления закономерно 
снижается. Тем не менее, при минерализации раствора около 20 г/дм3 в ряде слу-
чаев наблюдается осаждение минералов группы монтмориллонитов, иллитов, 
хлоритов. 

При рассмотрении неокомского коллектора наблюдаются следующие зако-
номерности в изменении равновесности пластовых вод по отношению к минера-
лам. Насыщение раствора по отношению к кварцу достигается при коэффици-
енте насыщения углекислотой ≥ 0,4. При максимальных коэффициентах насы-
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щения углекислым газом из раствора может осаждаться пирит, объемы которого 
определяются содержанием железа в первичной породе и растворе. При низких 
концентрациях CO2 (коэффициент насыщения ≤ 0,4) раствор насыщен по отно-
шению к гиббситу, каолиниту, монтмориллонитам и иллиту (рис. 2). Таким об-
разом, установлено, что закачка углекислого газа непосредственным образом мо-
жет влиять как на интенсивность, так и на направленность протекания геохими-
ческих процессов в изученных коллекторах мелового возраста. 

 

 
Рис. 2. Параметры насыщенности L при различных коэффициентах  

насыщения раствора CO2. 
 

Заключение 

В ходе выполненных исследований по моделированию были рассмотрены 
формы миграции, а также изменение равновесности в системе вода-порода при 
насыщении ее углекислым газом. 

Установлены особенности распределения и форм миграции химических 
элементов в пластовых условиях. По мере насыщения раствора углекислым га-
зом вместе с увеличением общей минерализации происходит закономерный пе-
реход ионов в их комплексные формы. Основные макрокомпоненты (Ca2+, Mg2+, 
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Na+, K+, (SO4)2-, Cl-) мигрируют преимущественно в форме собственных ионов,  
с уменьшением их доли на величины порядка 1-3% при росте минерализации. 
Такие ионы, как Fe, Al3+, Mn3+, (NO3)-, (HCO3)-, SiO2, (NH4)+, (NO2)-, склонны  
к переходу в форму комплексных соединений, доля которых в общем объеме 
растет с величиной насыщения раствора углекислым газом. 

Выполненные исследования подтвердили ранее установленные закономер-
ности по геохимическим последствиям закачки СО2 в водоносные горизонты: за-
кономерное снижение pH раствора, отсутствие осаждения карбонатов и мини-
мальные изменения в пористости породы. Выявлено, что для большинства рас-
сматриваемых коллекторов при насыщении их углекислотой наблюдается про-
цесс растворения первичных алюмосиликатных минералов (альбит, анортит, 
КПШ), что сопровождается осаждением вторичных минеральных фаз в виде 
монтмориллонитов, иллитов, хлоритов и др. Учитывая малые скорости протека-
ния этих процессов существенных изменений фильтрационно-емкостных 
свойств наблюдаться не будет (см. рис. 1б). 

Для полноценного анализа возможности захоронения углекислого газа  
в других геологических объектах и типах коллекторов требуется продолжение 
широкомасштабных исследований. 
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