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Streszczenie pracy doktorskiej pt. ,,Modelowanie Wtasnosci
Adsorpcyjnych Hybrydowych Materiatdw Porowatych”

Niniejsza rozprawa stanowi przyczynek do zrozumienia mikroskopowego mechanizmu adsorpcji
gazow w dwadch typach materiatach nanoporowatych : w weglach aktywowanych i w elastycznych
strukturach metaloorganicznych (z ang. MOF). Zastosowana metodologia obejmuje zaréwno
symulacje molekularne (metodg Grand Canonical Monte Carlo) jak i pomiary eksperymentalne
(odwrotna chromatografia gazowa). W przypadku wegli aktywowanych pokazano iz ponizej
temperatury pokojowej az do T = 77 K i przy ciSnieniu gazu az do 400 baréw ilos¢ wodoru
zaadsorbowanego w nanoporach jest niezalezna od przyjetego modelu czgsteczki Hx (typu all
atom lub united atom). W przypadku adsorpcji CO2, CHa i CsHs W elastycznych strukturach MOF
zaproponowano i zaimplementowano prostg metodologie pozwalajacg na identyfikacje stanow
przejsciowych podczas transformacji strukturalnych wymuszonych przez adsorpcje.
Przeprowadzono numeryczny przeglad bazy danych istniejgcych i hipotetycznych struktur MOF w
celu wyszukiwania struktur o najwyzszej selektywnej adsorpcji CO, z wilgotnej mieszaniny
CO2/CHa, i wyjasnienia mechanizmu wysokiej adsorpcji CO2 w obecnosci wody.



