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Symulacje molekularne adsorpcji lekkich weglowodoréw na materialach mikroporowatych w
odniesieniu do termodesorpcyjnych badan doswiadczalnych

Materiaty porowate sa to ciata stale, ktérych wewnetrzna struktura poprzecinana jest siecig kanalow i
komor, do ktérych moga wnikac (tj. ulega¢ adsorpcji) czasteczki-goscie. Kanaty o $rednicy mniejszej od 2
nm, ktére wielko$cia odpowiadajg rozmiarom niewielkich czasteczek (np. weglowodoréw) nazywamy
mikroporami. Materiaty mikroporowate znajdujg liczne zastosowania technologiczne np. jako katalizatory
do produkcji paliw ptynnych lub adsorbenty do oczyszczania lub rozdziatu gazéw i cieczy. Z tego wzgledu
istotne jest doktadne poznanie struktury porow materiatow tego typu.

Gléwnym celem projektu jest zastosowanie obliczen komputerowych Monte Carlo do modelowania
adsorpcji lekkich weglowodorow na wybranych adsorbentach mikroporowatych w odniesieniu do danych
doswiadczalnych uzyskanych innowacyjng metodg eksperymentalng QE-TPDA (Quasi-Equilibrated
Temperature Programmed Desorption and Adsorption). Dostarcza one szczegotowej wiedzy o adsorpcji na
poziomie molekularnym i pozwola na lepsze zrozumienie zachodzacych zjawisk. Z danych doswiadczalnych
QE-TPDA mozna otrzyma¢ wysokiej jakosci izobary adsorpcji, tj. zalezno$ci ilosci zaadsorbowanej
substancji od temperatury, dla ustalonego ci$nienia. Takie podej$cie do adsorpcji jest rzadko stosowane, lecz
réwnie interesujace, co podejscie izotermiczne.

Do badan wybrano dwie klasy materiatéw mikroporowatych, ktérych synteza jest celem dodatkowym
projektu. Krzemionki o strukturach zeolitow, ze wzgledu na swoje szczegdlne wihasciwosci, takie jak
wysoka stabilno§¢ termiczna, réznorodno$¢ strukturalna, chemiczna prostota i bezposredni zwigzek z
zeolitami sa doskonatymi kandydatami zaréwno do badan eksperymentalnych jak i symulacji
molekularnych. Porowate polimery koordynacyjne typu MOF s3g niezwykle interesujace ze wzgledu na
mozliwo$¢ dostosowywania ich pod wzgledem struktury oraz funkcjonalnos$ci, a takze przez wzglad na
potencjalne zastosowania jako adsorbenty do przechowywania wodoru oraz metanu i usuwania dwutlenku
wegla oraz jako katalizatory. Rozwoj metody eksperymentalnej odpowiedniej do badan porowatosci tych
materiatow wydaje si¢ zatem istotny.



