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Zastosowanie symulacji molekularnych adsorpcji do modelowania przebiegu quasi-réwnowagowej
termodesorpcji weglowodoréw z materialéw mikroporowatych.

Tematyka mojej pracy naukowej obejmuje doswiadczalne badania materialow mikroporowatych
metodg quasi-rownowagowej temperaturowo-programowanej desorpcji i adsorpcji (QE-TPDA) oraz
odpowiadajace im symulacje molekularne majace na celu zaawansowang interpretacje wynikow
eksperymentalnych.

Adsorpcja jest niezwykle istotnym zjawiskiem, dzigki ktoremu mozliwe jest m.in. usuwanie
szkodliwych substancji z wody i powietrza, rozdzial i oczyszczanie gazow, neutralizowanie zapachow czy
pochtanianie toksyn z organizmu. Adsorpcja ma takze kluczowe znaczenie w funkcjonowaniu wielu
katalizatorow heterogenicznych wykorzystywanych m.in. w przemysle petrochemicznym.

W pracy do$wiadczalnej korzystam z nowatorskiej metody doswiadczalnej badania adsorpcji — quasi-
rownowagowej termodesorpcji (QE-TPDA) — ktora zostata opracowana w 2006 roku na Uniwersytecie
Jagiellonskim przez dr. hab. Wactawa Makowskiego. Technika QE-TPDA stuzy do badania adsorpcji
lotnych substancji w adsorbentach porowatych i zostata ona z powodzeniem zastosowana w badaniach
zeolitow 1 mezoporowatych krzemionek. Glowng przewaga metody QE-TPDA nad technikami
standardowymi jest szeroki wybor czasteczek-sond, ktére moga by¢ dobierane do badanych materiatow oraz
ich potencjalnych zastosowan. Adsorpcj¢ z reguty bada sie w ujeciu izotermicznym, czyli przy zmiennym
cisnieniu i ustalonej temperaturze. W QE-TPDA natomiast rownowaga adsorpcyjno-desorpcyjng Steruje sig
poprzez precyzyjne zmiany temperatury badanej probki dla ustalonej wartosci ci$nienia. Takie podej$cie do
adsorpcji jest rzadko stosowane, lecz rownie interesujace, co podejscie izotermiczne.

Gwattowny rozwoj w dziedzinie komputeryzacji obserwowany w ostatnich latach dostarczyl
naukowcom nowych narzedzi badawczych. Obliczenia komputerowe stuza obecnie do badania réznorodnych
procesOw w skali nanometrycznej. Do badania adsorpcji korzysta si¢ przede wszystkim z symulacji
molekularnych metodami dynamiki molekularnej oraz Monte Carlo. Gléwnym celem moich badan jest
wykorzystanie obliczen komputerowych do modelowania przebiegu eksperymentow QE-TPDA, co pozwoli
na lepsze zrozumienie wynikow eksperymentéw oraz wyjasnienie zachodzacych zjawisk na poziomie
molekularnym.

Sieci metaloorganiczne, inaczej materialy typu MOF (ang. metal-organic framework), stanowia
stosunkowo nowg i intensywnie badang grup¢ materiatdow mikroporowatych. Materialy te sg niezwykle
interesujace ze wzgledu na szerokie mozliwosci syntezy nowych struktur oraz dostosowywania ich pod
wzgledem funkcjonalnosci. Wérod potencjalnych zastosowan sieci metaloorgaczninych mozna wymienic¢
magazynowanie wodoru, usuwanie dwutlenku wegla z atmosfery, przenoszenie lekow, katalize czy rozdziat
gazOw. Wiekszo$¢ z tych zastosowan jest oparta na unikalnych wiasciwosciach adsorpcyjnych sieci
metaloorganicznych. Z tego powodu istotny jest rozwdj technik eksperymentalnych oraz obliczeniowych,
dzigki ktorym mozliwe jest doktadniejsze zbadanie wiasciwosci adsorpcyjnych tych materiatow.

W ramach projektu planowane s3 syntezy kilku sieci metaloorganicznych oraz ich petna
charakterystyka fizykochemiczna majaca na celu potwierdzenie czystosci otrzymanych produktow. Planuje
si¢ takze badania stabilno$ci materiatow poddanych dzialaniu wysokiej temperatury oraz cyklicznie
adsorbujacych i desorbujacych czasteczek-gosci. Rownolegle do eksperymentéw QE-TPDA przewidziane sg
takze symulacje molekularne majace na celu zbadanie mechanizmu adsorpcji oraz dyfuzji czasteczek w
mikroporach badanych materiatdbw. Badania te pozwola na poszerzenie stanu wiedzy na temat zjawisk
zachodzacych podczas adsorpcji w materiatach typu MOF w skali mikroskopowej, ktore majg bezposrednie
przetozenie na rezultaty obserwowane w makro$wiecie.



