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Изотопные данные широко применяются для геохимической типизации нефтей, би-
тумоидов и керогена. Анализ изотопного состава фракций помогает выявить вторичные
изменения углеводородов (биодеградацию, оксиление и др.) [1]. В свою очередь, общий
изотопный состав углерода служит индикатором для определения источника органиче-
ского вещества, палеогеографических условий седиментации и идентификации связей в
системе «нефть—материнская порода» [1].

В рамках работы разработан инструмент для автоматизированной изотопно-геохимической
характеристики битумоидов и нефтей. В его основу легло обучение моделей на данных
лабораторных исследований изотопно-фракционного анализа более 800 образцов. Для
решения задачи применялся алгоритм машинного обучения CatBoostClassifier. Обучаю-
щая выборка характеризовалась наличием выбросов и дисбаланса классов. Для обработ-
ки пропусков данных использовались методы восстановления значений IterativeImputer и
KNNImputer, а для балансировки классов применялся алгоритм SMOTE. После предобра-
ботки данные проходили дополнительную проверку на геологическую корректность с по-
мощью сравнения графиков исходной и обработанной выборок. Сгенерированные SMOTE
синтетические образцы и восстановленные пропуски повторяют биологический тренд и
пригодны для обучения моделей.

Всего было обучено пять моделей: (1) определения типа органического вещества неф-
тей и битумоидов, (2) прогнозирования термического воздействия, (3) окисления, (4)
биодеградации и (5) миграции углеводородов. В качестве метрики оценки качества ис-
пользовалась Macro F1-score, поскольку важным являлось равномерное качество класси-
фикации по всем классам. По результатам тестирования на независимой выборке были
получены значения Macro F1 в диапазоне от 0.89 до 0.94 Полученные результаты (Macro
F1>0.85) свидетельствуют о высокой обобщающей способности моделей и их надежности
при классификации образцов.

Наилучшие результаты были достигнуты для моделей, решающих задачи определения
источника органического вещества и диагностики термического воздействия. Это объясня-
ется тем, что данные процессы оставляют наиболее контрастный и однозначный изотопно-
геохимический след в углеводородах.

Разработанный инструмент на основе методов машинного обучения демонстрирует вы-
сокую эффективность и может использоваться для ускорения и стандартизации геохими-
ческого анализа при решении задач нефтегазовой геологии.
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