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Разделение промышленных газовых смесей и выделение из них CO2 с последующим его захоронением и утилизацией является важной экологической задачей. Одной из перспективных технологий извлечения углекислого газа считается адсорбционное разделение газовых смесей. Эффективность процесса зависит от характеристик адсорбента и поведения в нем адсорбата. Подобную информацию на молекулярном уровне позволяют получить методы компьютерного моделирования.
В настоящей работе исследовалась диффузия газовой смеси CO2/CH4 (1:1) в углеродном мезопористом материале CMK-5, модифицированном ацетонитрилом и водой. Моделирование проводилось методом молекулярной динамики в каноническом ансамбле при температуре 298 K и различных давлениях адсорбируемой смеси. Количество преадсорбированных добавок в порах составляло 0%, 6% и 20 масс.%.
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Рис. 1. Коэффициенты диффузии CO2 и CH4 в CMK-5 в присутствии ацетонитрила.
В результате работы для всех перечисленных систем определены как трехмерные коэффициенты самодиффузии D, так и коэффициенты диффузии вдоль поры (в выделенном направлении). Кроме того, рассчитан профиль значений D относительно стенок поры, что позволяет судить о подвижности молекул на различном удалении от адсорбента. Показано, что с повышением содержания преадсорбированного модификатора коэффициенты диффузии газов повышаются при малых и средний давлениях по сравнению с адсорбентом без добавок (Рис. 1). При этом, добавка ацетонитрила делает различия в подвижностях углекислого газа и метана более существенными, что может способствовать повышению эффективности разделения газовой смеси в углеродном материале CMK-5.
