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[image: ]Исследование керогенов, основной органической составляющей сланца, представляет большой интерес, как для научного сообщества, так и для нефтегазовой отрасли. Кероген, главный компонент органического вещества, имеет сложную химическую структуру. Кроме того, свойства керогена определяются его составом и процессом созревания. Экспериментально свойства керогена сложно измерить. Создание молекулярной модели керогена и расчет различных процессов способствует разработке нетрадиционных энергетических ресурсов. В последнее десятилетие появилось немало вычислительных работ в этой области, что обусловлено развитием суперкомпьютерных ресурсов. 
Рис. 1. Вычислительные ячейки керогенов типа I-A и II-D, для которых проведены расчеты модулей упругости и пористости
В данной работе проводится атомистическое моделирование керогенов, а также исследуются различные упругие свойства незрелых (I-A) и перегретых (II-D) керогенов, в частности объемный модуль упругости, модуль Юнга и коэффициент Пуассона. Рассматривается взаимосвязь этих параметров с плотностью и пористостью структуры. Полученные результаты лежат в экспериментальном диапазоне значений, а также сравниваются с последними работами по моделированию в этой области [1].
Настоящая работа выполнена в рамках Программы стратегического академического лидерства “Приоритет-2030” (соглашение 075-02-2021- 1316 от 30.09.2021).
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