Молекулярное моделирование адсорбции метана в наноразмерных порах
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Данное исследование мотивировано растущей потребностью промышленности в изучении адсорбции природного газа в нанопорах. Во-первых, понимание взаимодействия метана с пористыми структурами необходимо для правильной оценки извлекаемых запасов и планирования разработки месторождений природного газа [1]. Во-вторых, хранение и транспортировка метана в адсорбированном виде является перспективной альтернативой хранению под высоким давлением, и изучение эффектов адсорбции позволяет определять структуры с наибольшей эффективной емкостью [2].

В данной работе адсорбция метана изучалась с помощью компьютерного моделирования методом молекулярной динамики (МД). Выбор метода был обусловлен дальнейшими планами по изучению более сложных систем. 

Рассмотренная система представляла собой набор щелей размером 0.7, 1.0, 1.5, 2.0, 2.5, 3.0, 3.5, 4.0 нм. Все щели были соединены между собой посредством большого объема, что обеспечивало наличие одинаковых внешних условий и давало возможность определить равновесные термодинамические характеристики системы. В качестве материала стенок пор был взят графит так как, во-первых, метан демонстрирует хорошую адсорбционную способность в углеродных материалах [3], во-вторых, графит можно рассматривать как модель керогена, который обычно ответственен за хранение метана в адсорбированном состоянии в низкопроницаемых коллекторах [2]. Были проведены сравнения результатов для двух моделей метана: полноатомной (1 атом углерода и 4 атома водорода) и огрубленной (единая сферическая частица), полученных при различных давлениях (количестве молекул метана в системе) и температурах. Рассматривались системы при температуре 50, 75, 100 и 125 С. Давление рассчитывалось исходя из плотности метана в большом объеме используя уравнение состояния. Рассмотренные давления лежали в диапазоне от 0.5 до 40 МПа. При данных давлениях и температурах метан находился в газообразном или сверхкритическом состоянии. Также был проведен один расчет при существенно большем давлении, равном 265 МПа. 

В результате расчетов были получены распределения плотности метана в порах и определено количество «свободного» и «адсорбированного» газа.  Также были рассчитаны полное количество метана в поре и его зависимость от внешнего давления и размера поры.

Однако, поскольку рассмотренный метод требует наличия больших вычислительных мощностей, данный подход предлагается использовать, в первую очередь, как основу для построения и/или уточнения аналитических теорий и менее ресурсоемких расчетных моделей.
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