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ITQ-1分子筛中二甲苯吸附特征的计算机模拟 
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摘要： 

用巨正则蒙特卡罗模拟研究了邻二甲苯和间二甲苯在ITQ-1分子筛中的吸附特征。模拟结果表明两种吸附质分子在

分子筛骨架中的吸附特征不存在明显的差别。从两种吸附质分子在l2员环超笼之间运动的势能曲线，可以说明在通

过l0员环窗口时，邻二甲苯和间二甲苯都需要克服较大的势垒，但邻二甲苯需要的激发能量明显大于间二甲苯，计

算机模拟以及实验结果表明间二甲苯可以通过l0员环窗口到达分子筛的内部，而邻二甲苯则只能在分子筛的表面发

生吸附或扩散。 
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