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 نفوذ و انتشار: مونتموریونیت در CO2 انتقال در مولکولی مدلسازی

 کیدهچ

 انتشار که جایی است، مفید جو در CO2 انتشار کاهش برای شور زیرزمینی هایسفره در CO2 کردن ذخیره

 پذیری نفوذ. دارد زیرزمینی مهاجرت و CO2 نشت در اساسی نقشی رس کان معدنی مواد در نفوذ و مایع /گاز

CO2 رس کانی هایلایه در مختلف مایعات پذیری نفوذ و (،مونتموریونیت Mt )مولکولی پویایی از استفاده با 

(MD )پذیری نفوذ. شودمی بررسی CO2 و H2O غلظت بیشینه اما یابدمی افزایش دما و آب غلظت با CO2 را 

 افزایش CO2 غلظت با Mt کسری آزاد حجم. دهندمی نشان سلول-واحد/مولکول 2 غیرمعمولی صورت به

)  نفوذی خود غیر تغییر دلیل بنابراین کند،می کاهش به شروع شود بیشتر 2 از CO2 غلظت اگر اما یابدمی

تقیمی ابطه مس( رFick( و فیک )M-Sهای پخش )قابلیت .است همین غیرهادی صورت به CO2( پخشی خود

وش دینامیکی مولکولی برای نخستین بار با ر CO2ی قابلیت خود نفوذ دارند. در اینجا CO2ظت و دمای با غل

در صورتی یابد، افزایش می H2Oو غلظت  CO2با فشار  CO2یح که قابلیت نفوذ با این توض شود.دازه گیری میان

 .بردمی پایینبرگشت را در دمای زیاد، نقطه  CO2حلالیت پایین قابلیت که به علت 
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