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  本刊中 包含“

MCM-2222分子筛”的 相关文章 
本文作者相关文章 
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摘要  

采用巨正则Monte Carlo方法和分子动力学方法研究了11-丁烯在MCM-2222分子筛中的吸附现象和扩散行为, 
得到了11-丁烯吸附在该分子筛孔道中的相互作用能和在不同孔道中的扩散轨迹和扩散系数. 结果表明11-丁烯在

MCM-2222分子筛中主要存在两个相互作用能区间, 11-丁烯优先吸附在十元环孔道中; 11-丁烯的扩散和移动主

要发生在十二元环超笼的中部, 十元环孔道中的11-丁烯扩散速度明显小于十二元环超笼系统中的扩散速度. 
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