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 اظهار نامه دانشجویی 

 مهندسی دانشکده    ژئوتکنیکگرایش  مهندسی عمران  رشته  دکتري  دانشجوي دوره  سعید بابائی  ینجانب  ا

طوسی  دانشگاه  عمران   نصیرالدین  خواجه  میصنعتی  رساله گواهی  در  شده  ارائه  تحقیقات  در  که   نمایم 

استاد محترم  با راهنمایی    گاز  رهیحجم ذخ  نیجهت تخم  لیمتخلخل ش  يفضا  اسینانومق  ي سازهیشب  نبا عنوا

اصالت مطلب نگارش شده    و  صحت   و  توسط شخص اینجانب انجام شده  ،زادهقاسمحسن  دکتر  جناب آقاي  

به مرجع مورد استفاده اشاره شده    محققاناستفاده از کار سایر    باشد و در موردمییید  أدر این رساله مورد ت
براي دریافت هیچ نوع مدرك یا امتیازي   مندرج در رساله تا کنوننمایم که مطلب  ، گواهی میبعلاوهاست.  

تدوین متن رساله چارچوب مصوب دانشگاه    توسط اینجانب یا فرد دیگري در هیچ جا ارائه نشده است و در
 .به طور کامل رعایت شده است 

 

 امضا دانشجو:                                                                             
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 حق طبع و نشر و مالکیت نتایج

یا رساله  باشد. هرگونه کپی برداري بصورت کل  متعلق به نویسنده آن می  رسالهحق چاپ و تکثیر این    -1

  دانشگاه صنعتی خواجه نصیرالدین عمران مهندسی بخشی از آن تنها با موافقت نویسنده یا کتابخانه دانشکده  

   د.باشطوسی مجاز می
  باشد و بدون اجازه کلیه حقوق معنوي این اثر متعلق به دانشگاه صنعتی خواجه نصیرالدین طوسی می  -2

 . کتبی دانشگاه به شخص ثالث قابل واگذاري نیست 
 . باشدبدون ذکر مراجع مجاز نمی رسالههمچنین استفاده از اطلاعات و نتایج موجود در
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 و تشکر: ریتقد
خود   فهیام، وظرساله شده   نیا  انی استاد گرانقدرم موفق به پا  يهاییپروردگار و با راهنما  ياری که به    اکنون

 آورم.   ياند به جابوده  بانمیهمراه و پشت  ریمس  نیکه در ا  یزانیخود را از تمام عز  يسپاسگزار   ت یکه نها  دانمیم

آقا  در ارجمند، جناب  استاد  از  راهنما   ،زادهحسن قاسمدکتر    يآغاز،  با   يهاي ها و دلسوزمشاوره  ها،ییکه 
 .کنمی م يسپاسگزار  مانهیمرا هموار کردند و به ثمر رساندند، صم یپژوهش ریخود، مس

را    يآموزعلم   ریمس  مودنیپ  يلازم برا  طی و فراهم کردن آرامش، شرا  های که با تحمل سخت  زمیاز خانواده عز
 سپاسگزارم.   ت ینهایفراهم کردند، ب میبرا
گرام  از آقا  ،یداوران  دکتر    پیشواییدکتر    ،جلیلی دکتر    ،دلفانیدکتر    انی جناب  و  شهرآبادي و  دقت  با  که   ،

 تشکر را دارم. ت یپژوهش را بر عهده داشتند، نها نیا یابیو ارز يتخصص، زحمت داور

در کنار هم لحظات    ياکه در طول شش سال گذشته همچون خانواده   يدکتر  ت یدر سا  زمیاز دوستان عز
 .کنمیم یقدردان  م،ی کرد يخوب و بد را سپر

در کنارم    ریمس  نیا  يهاب یفراز و نش  یبوده و در تمام  بانمیکه همواره همراه و پشت  زمیاز همسر عز  ان،یو در پا
 .کنمیم یقدردان مانهیاست، صم ستادهیا
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 چکیده:
  ي ضرور  استخراجفرآیند  ي تخمین گاز درجا و  برا  شیل گازي  مخازن  در  سطحی  جذب  مکانیزم  قیدق  ینیبش یپ

شده است. جذبگاز  تبدیل جذب اضافی به جذب مطلق، محاسبه چگالی    درهاي اصلی  یکی از چالش  .است 
  ی ابیاند، اما هنوز ارزکرده  شنهادیپ  یچگال  نیمحاسبه ا  يرا برا  یمولکول  يسازه یاستفاده از شب  راًیاخ  پژوهشگران

همچنین،   منظور وجود ندارد.  نیا  يمتان برا  یچگالتوزیع    لیاز نحوه انتخاب بازه مناسب از پروفا  یقیدق
 ییهاچالش  ،تورم  و  رطوبت   ،یرآلیغ  -  یآل  مواد  نانو منافذساختار ناهمگن،    شامل  ،لیمخازن ش  دهیچیپ  ت یماه 

به   یمولکول  يسازه یبا استفاده از شبپژوهشگران    ،دلیل   به همین.  کندی م  جادیجذب متان ا  مکانیزمدر درك  
اثرات حضور    حال،نی هستند. باا  زم یمکان  نیا  ترقیدق  ی بررس  يبرا   لیش  ت ینانوکامپوز  يهادنبال ساخت مدل 

به بررسی   ،بخش مجزااین رساله در دو    درك نشده است.  یخوبهنوز به   لیش  ت یآب و تورم در نانوکامپوز
اضافی به براي    شدهجذبچگالی   جذب  گرافن    تبدیل  در  مطلق  مختلفجذب  دما، فشار و    تحت شرایط 

  4و    2،  1منافذ    اندازهبا    ت یلیو ا  II-Cنوع    کرِوژن  شیل با  ت ینانوکامپوز  مدل  ساخت همچنین  اندازه منافذ و  
  ، مکانیزم جذب  مطالعهبراي    .است   بررسی کرده  را  کرِوژن اثرات فشار، دما، رطوبت و تورم    پرداخته و  نانومتر

به صورت    در هنگرد کانونی  هنگرد کانونی بزرگ و دینامیک مولکولی  در  کارلومونت   هايروش  از ترکیب 
است.    سري شده  نشان  استفاده  جذب  که  دهدمینتایج  چگالی  محاسبه  براي  انتخابی  حجم  بازه  و  شده 
اثر هر دو پارامتر   باید مهمی در تبدیل جذب اضافی به جذب مطلق هستند و  هايهر دو پارامتر دسترسقابل
  بر   گاز هلیوم  جذب  ت. علاوه بر این، استفاده از روش انبساط هلیوم، به دلیلهمزمان در نظر گرف  ه طوررا ب

جاذب تخم  تواندی م،  سطح  به  قابل   شیب  نیمنجر  حجم  حد  مقاد از  و  اضاف  یمنف  ریدسترس  در   یجذب 
 یسطح و کاهش چگال  ي زبر  شی کرِوژن منجر به افزا  س یماتر  يریپذانعطاف   ل،یدر مدل ش   بالا شود.  يفشارها
مجذب حضور  شودی شده  ا  يهات یسا   زین  رطوبت .  در  متان  م  ت یلیجذب  کاهش  ا  دهدیرا  به    نیو  امر 
کل آب بر    ،ي نانومتر  2و    1در منافذ    .شودی منجر م  لیو وابسته به اندازه منافذ در مدل ش  دهی چیپ  يرفتارها
از آب بر سطح    ییهاخوشه   ت،یلی پس از اشباع سطح ا  ،ي نانومتر  4اما در منفذ    شود،یجذب م  ت یل یسطح ا

در   کهیاست، درحال  یاز جذب سطح   یکل گاز درجا ناش  ،ينانومتر  2و    1در منافذ  .  شودیم  لیکِروژن تشک
. در حالت خشک کنندیشده و گاز آزاد به مقدار گاز درجا کمک مهر دو حالت گاز جذب  ،ي نانومتر  4منفذ  
و    ت یلیمقدار جذب، سهم ا   ن یبرابر است و از ا  باًی شده تقرسهم گاز آزاد و جذب  ، ينانومتر  4منفذ    يبرا

در حضور رطوبت، سهم جذب در مقدار کل گاز درجا    حال،ن یدرصد است. باا  40و    60  ب یکِروژن به ترت
  ل یدسترس مدل شدر حضور آب، استفاده از حجم قابل  ن،ی. همچنرسدیدرصد م  32و به حدود    افتهیکاهش  

پ به  منجر  اضاف  ینیبش یخشک  جذب  با  شودیم  ینادرست  اشغال   دیو  توسط  حجم  حجم    آبشده  از 
 دسترس کسر شود. قابل

  شدهچگالی جذبسازي مولکولی، ، شبیهگاز درجاکلمات کلیدي: مخازن شیل گازي، جذب سطحی، 
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 مقدمه -١-١
و به   روند،یشمار مبه  يجوامع امروز  يبرا  ي انرژ  نیمنبع تأم  نیتریاصلبه عنوان    يدروکربوریمنابع ه 

اساس    بر  .کنندجهانی ایفا می   ی اسیو س  يدر معادلات اقتصاد  نقش راهبردي  نفت و گاز  لیدل  نیهم
شرکت  افزانشان   1-1شکل  ،  1ومیپترول  شی تیبر گزارش  برابر   شیدهنده  انرژ  يچهار    ن یب  يمصرف 

خواهد    ری دپذیتجد  يهاي رشد مربوط به انرژ  ن یشتریب  ، یبازه زمان  نیدر ا  است.  2040تا    1970اي  ه سال 
همچنان از   ازیمورد ن ياز انرژ يابخش عمده  نده،یآ يهاکه در سال  شودیم ینیبش یپ حال، نیا بود. با

زغال   رینظ  یلیفس  يهاسوخت  و  گاز  تأمنفت،  طب.  ]1,2[  گردد  ن یسنگ  مقا  یعیگاز  نفت،    سهیدر  با 
 يکمتر  ياگلخانه   يهانده یانتشار آلا  رایز  شود،یشناخته م  ست یزط یسوخت دوستدار مح  کیعنوان  به 

 دهد ی نشان م  هاینیبشیجلب شود. پ  یعیبه گاز طب  يشتریموجب شده است که توجه ب  یژگیو  نیدارد. ا
  ي شترینسبت به نفت با سرعت ب  ندهیآ  يهامصرف گاز در سال   مت،یو کاهش ق  دیتول  شی که با افزا

 .]1[ رشد خواهد کرد

 
 ]1[  2040 هاي مختلف تا سالبینی و مقایسه سوخت پیش ) 1-1( شکل

کشورها را ، 2مخازن متعارف  نفت و گاز از دی و سوخت، همراه با کاهش تول يانرژ  يتقاضا برا  شیافزا
 مت یق  شیبا افزا  ر،یاخ  يهادر سال .  سوق داده است   نیگزیو جا  د یبه سمت جستجو و کشف منابع جد

 ی ه مرکز توجه جهانب  3غیرمتعارف   استخراج از مخازن  د،یاکتشاف و تول  يهانه ینفت و گاز و کاهش هز
 5هاي افقی و حفاري چاه  4شکاف هیدرولیکی   رینظ  شرفتهیپ  يهايفناور  ي ریکارگبه.  شده است   لیتبد
  ي اقتصاد   يریپذه یتوج   افته،یتوسعه   يمنابع را فراهم کرده و در کشورها  نی از ا  يمکان استخراج اقتصادا
  ن ی ا ي انرژ يازهایاز ن یتوجهدر حال حاضر، سهم قابل  کهيطورداده است. به  ش یرا افزا هات یفعال نیا

 
1 British Petroleum   
2 Conventional reservoir 
3 Unconventional reservoir 

4 Hydraulic fracturing 
5 Horizontal well 



 

 ٣ 

تا سال   رودانتظار می  2-1مثال، مطابق شکل    به طور.  شودیم  نیتأم  رمتعارفیمنابع غ  قیکشورها از طر
 ن،یعلاوه بر ا.  ]3[از مخازن غیرمتعارف استخراج شود    مصرفی در آمریکا  گاز  درصد  75بیش از    2040

غ پتانس  یبرخ  يبرا  رمتعارفیمخازن  ق  لیکشورها  وابستگ  يانرژ  مت یکاهش  کاهش  واردات   یو  به 
د  يانرژ م  گریاز  فراهم  را  ادکنیکشورها  از  غ  ن ی.  منابع  بر   ياگسترده  رات یتأث  رمتعارفیرو، 

 کشورها خواهد داشت. یاسی و س ياقتصاد ياندازها چشم

 
 ]3[ بینی مصرف گاز طبیعی از منابع متعارف و غیرمتعارف در آمریکا پیش ) 2-1( شکل

در مخازن    جهان  گاز طبیعیاز منابع    درصد  40  حدود،  2014در سال    1انداز اکسن موبیلبر اساس چشم 
. ]4[قرار دارد    4هاي زغالی متان موجود در لایه   و  3، مخازن متراکم گازي 2شیل گازي نظیر  غیرمتعارف  

را به خود جلب کرده   ياژهیتوجه و ریاخ يهادر سال  رمتعارفیمنابع غ نیتراز مهم یکیعنوان به  لیش
کشور   41سازند شیلی در    137رسوبی و نواحی آنالیز شده    5هايهاي حوضه موقعیت   1-3. شکل  است 

 شدهمشخص دهد. نواحی  نشان می  2013در سال    6از دفتر اطلاعات انرژي   منتشرشدهرا طبق گزارش  
دهد که برآوردهاي احتمالی نفت را نشان می  7شیلی  هاي رسوبی با سازندبا رنگ قرمز موقعیت حوضه 

هایی موقعیت حوضه  رنگ  ايدهد. نواحی قهوهو منابع قابل استحصال را ارائه می   8و گاز طبیعی درجا 
اند، اما منابع شیل در این نواحی به دلیل کمبود اطلاعات ضروري براي دهد که بازبینی شدهرا نشان می 

ارزیابی قرار نگرفته  در این گزارش مورد  رنگ  سفید  نواحی  است.  نشده  پیدا  مطابق   .]5[  اندارزیابی 
ترین منابع شیل نفتی و چین، آرژانتین،  ، روسیه، آمریکا و چین به ترتیب بیش1-1و جدول    3-1شکل  

 .]5[ را دارند برداشت  قابلترین شیل گازي آلجریا و آمریکا به ترتیب بیش 

 
1 ExxonMobil 
2 Shale gas 
3 Tight gas 
4 Coalbed methane (CBM) 

5 Basin 
6 Energy Information Administration (EIA) 
7 Shale Formation 
8 Gas in place (GIP) 



 

 ٤ 

 
   ] 5[  براي سازندهاي شیل شده زیآنالهاي رسوبی و نواحی هاي حوضهموقعیت  ) 3-1( شکل

   ] 5[  منابع شیل نفت و گاز قابل استحصالترین شده کشور با بی ) 1-1( جدول

 شیل گازي شیل نفتی
 تریلیون فوت مکعب کشور رتبه میلیارد بشکه کشور  رتبه

 31/ 6 چین  1 75 روسیه  1
 22/ 7 آرژانتین 2 58 مریکا آایالات متحده  2
 20 الجزایر 3 32 چین  3
 18/ 8 ایالات متحده آمریکا  4 27 آرژانتین 4
 16/ 2 کانادا  5 26 لیبی 5
 15/ 4 مکزیک  6 18 استرالیا  6
 12/ 4 استرالیا  7 13 ونزوئلا 7
 11 آفریقاي جنوبی  8 13 مکزیک  8
 8/ 1 روسیه  9 9 پاکستان  9

 6/ 9 برزیل  10 9 کانادا  10

میلیارد   1/159، ایران با دارا بودن بیش از  ریزي و اقتصاد کلان برق و انرژيدفتر برنامهطبق گزارش  
درصد از   1/9و    داردجهان قرار    چهارمدر رتبه    بشکه نفت پس از ونزوئلا، عربستان سعودي و کانادا

درصد از ذخایر نفت اوپک، پس  1/13همچنین ایران با دارا بودن . دارددر اختیار ذخایر نفت جهان را 
در حوضه  قرار دارد.    در میان کشورهاي عضو این سازمان  رتبه سوماز ونزوئلا و عربستان سعودي در  

.  ه است رسید  مترمکعب تریلیون    8/32به    1399ایران تا سال  کل میزان ذخایر قابل استحصال  گاز طبیعی،  
تریلیون    4/37از سوي شرکت بریتیش پترولیوم، روسیه با    2020سال    منتشرشده در  بر اساس آخرین آمار

قرار در جایگاه نخست  ،از ذخایر گاز طبیعی جهان يدرصد 9/19 و سهم ذخایر گاز طبیعی مترمکعب 
دارد   قرارجایگاه دوم  پس از روسیه در  درصد از ذخایر گاز طبیعی جهان،    1/17ایران با حدود    دارد.

]6[.   
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منابع نفت و گاز، اقتصاد خود   نیشتریب  يدارا  ياز کشورها  یکیعنوان  به  ران یطور که اشاره شد، اهمان
در    رمتعارف یروزافزون مخازن غ  ت ی. با توجه به اهمصنعت بنا نهاده است   نیا  هیطور عمده بر پارا به
کرده    ازنوع مخازن آغ  نیف ااشتکاو    یمنظور بررسخود را به   هیمطالعات اول  زی ن  رانیا  ،ي انرژ  نیتأم

را    يگاز  لیمنابع ش  یمقدمات  ییجویپ  ران، ینفت ا  یاکتشاف شرکت مل  ت ی ر ی، مد1390است. در سال  
. این مطالعه سازندهاي گرو  ]7[  به اتمام رساند  يمرکز  رانیداغ و ازاگرس، کپه   یرسوب  يهادر حوضه 

هاي تفصیلی پیشنهاد کرد. در جوییشناسی لرستان را براي پیو سرگلو در بخش مرکزي ناحیه زمین
ها هاي مورد مطالعه براي ارزیابی توانایی آن شناسی و ژئوشیمی توالیفاز اول این مطالعه، بررسی زمین

تولید و    پتانسیلنشان داد که این مخازن  ها  این بررسی نتایج    .سازي گاز انجام شددر تولید و ذخیره
بر روي منابع شیل گازي در ایران    جامعی  تاکنون مطالعه تفصیلیبا این حال،  .  ]8[استخراج گاز را دارند  

 است.  صورت نگرفته

 اهمیت موضوع  -٢-١
قرار   کایمتحده آمر  الاتیا  اختیار  در  عمدتاًاز مخازن شیل    اقتصادي  دانش استخراجدر حال حاضر،  

  ن یدانش هستند و در ا نیبه ا  یابیبه دنبال دست نیز  کانادا   و  چین، استرالیا  ي دیگري مانند کشورها  دارد.
  رمتعارف یمخازن غ  يبالا  لیبا توجه به پتانس  ن، یبنابرا  را در دست اجرا دارند.  ياراستا مطالعات گسترده 

در    و دانش روز  یجهان  شرفت یگسترده وجود دارد تا از روند پ  قاتیمبرم به انجام تحق  ازین  ران،یدر ا
 یم. حوزه عقب نمان نیا

و    نیاز اول  یکی .  زیادي هستند  يهای دگیچیپ   يمخازن متعارف، دارا  در مقایسه با  رمتعارف،یمخازن غ
استخراج    ياقتصاد  یابیارز   برايدرجا  گاز    حجم  قیدق  نیتخم  ل،یمراحل در مطالعات مخازن ش  نیترمهم 

استخراج گاز    يبرا   نانومتري منافذ مخازن شیل  اس یدر مق  الیرفتار سدقیق  شناخت    ن،یاست. علاوه بر ا
استخراج   يبرا  نی اد یشرط بن  ده،یچیپ  يرفتارها  نیاز ا  یبه درك کاف  یابیدستاست.    يضرور  این منافذاز  

جذب گاز   زمیگاز درجا و مکانحجم  نیتخم یحال، بررس نیبا ا. مخازن است  نیاز ا  يمؤثر و اقتصاد
  همراه است.  ییهات یها و محدودبا چالش  ،موجود  یشگاه یبا استفاده از امکانات آزما  لیدر منافذ ش

 عنوان مثال: به 
 15و فشار    گرادیدرجه سانت  120تا    60  ییو در محدوده دما  ادیز  اعماقدر    لیاز مخازن ش  ياریبس  -1

  ازمند ین  یشگاه ی آزما   ط یبالا در مح  يفشار و دما  ط یشرا   نیچن  جاد یا.  ]9[  مگاپاسکال قرار دارند  40تا  
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 ها محدود است.به آن  یاز موارد، دسترس ياریاست که در بس برنهیو هز شرفتهیپ زاتیتجه
محبوس در منافذ را    الی رفتار فاز س  راتییامکان مطالعه تغ  ،موجود  یشگاه یآزما  زاتیاگرچه تجه   -2

فاز و سبک (مانند متان) در تک  يدروکربورهایه بررسی    يعمدتاً برا  زاتیتجه  نیاما ا   کنند،یفراهم م
  وت تفا  لیمخازن ش  یواقع  ت یکه با وضع  یط یاند؛ شرا شده  یتا متوسط طراح   نییدما و فشار پا  طی شرا
 زات یمختلف وجود دارد که با تجه  الاتیاز س  یبیترک  ،یدر مخازن واقع  ن،یدارد. همچن  یتوجهقابل
 .]10[ ست یطور کامل قابل مطالعه نبه  ،یکنون یشگاه ی آزما

 اسیدرون منافذ در مق الاتیس زمیرفتار و مکان ق یدق یقادر به بررس موجود یشگاه ی آزما زاتیتجه -3
 قیدق  يهال یدر تحل  ت یامر باعث محدود  نی. ا ستندی اندازه و هندسه منافذ ن  به ویژه از نظر  کرو،ینانو و م

 . شودیم هااسیمق  نیدر ا  الیو کامل رفتار س
توانند همدماي هستند و نمی  1اضافی  جذب  ي همدما  يریگتنها قادر به اندازه   یشگاه ی آزما  زاتیتجه  -4

استفاده    3بس یجذب مطلق از رابطه گ  يمحاسبه همدما  يمحاسبه کنند. برا   م یطور مستقرا به  2جذب مطلق 
 اتیفرض  نیشده است؛ اجذب  ی ثابت در نظر گرفتن چگال  رینظ  ياساده   اتیکه مستلزم فرض  شودیم
 .]11[ منجر شوند ق ینادق جی به ارائه نتا توانندیم
  ی مولکول   يسازه ی و نانو، استفاده از شب  کرویم  اسیدر مق  هاده یمطالعه پد  يبرا  يکاربرد  يهااز روش  یکی

حال،  نیغلبه کند. با ا یشگاه ی آزما يهات یاز مشکلات و محدود ياریبر بس تواندیروش م نیاست. ا
آزما  دیبا روش  دو  هر  که  داشت  شب  یشگاه ی توجه  در    هستند  گری کدیمکمل    یمولکول  يسازه ی و  و 

طور دو روش به   نیبا استفاده از ا  لیجذب گاز در مخازن ش  زمیمکان   رامونیپ  قاتیتحق   ر،یاخ  يهاسال 
از    يتربه درك بهتر و کامل  تواندیها ماز روش  ب یترک  نیاست. ا  شرفت یهمزمان در حال توسعه و پ

 منابع فراهم کند. نیااز  يبرداربهره يرا برا  يبهتر يمنجر شود و ابزارها لیرفتار مخازن ش

 ضرورت تحقیق  -٣-١
. قسمت  است   رسی  هايو کانی  یمعدن  ،یمواد آل  ی ازبیترک  شامل  دهیچیپ  یسنگ رسوب   عنوان یکبه  لیش

از کل وزن شیل را تشکیل   درصد  5حدود  تنها    کرِوژن  اگرچهشود.  تشکیل می  4کرِوژناصلی مواد آلی از  
  ی رس  يهایکان  . در مقابل، شودجذب می  کرِوژناي از گاز در نانو منافذ  ، اما بخش عمده]12[دهد  می

به خود اختصاص  را    سطحی  از جذب  درصد  10  حدود  یدارند و تنها سهم  ندیفرا  نیدر ا   ينقش کمتر

 
1 Excess adsorption isotherm 
2 Absolute adsorption isotherm 

3 Gibbs 
4 Kerogen 
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شیل با کربن آلی هايکه در نمونهاست مطالعات نشان دادهبرخی ، نتایجاز سوي دیگر. ]13[دهندمی
.]14,15[بالا باشد    TOCشیل با    هايتر از نمونهبیش حتی  تواند  می   ، جذب سطحی متانکم  ) TOC(  1کل
است. لیجذب گاز در شزم ی بر مکانیرآلیمواد غدهیچی پراتیتأث انگریموضوع بنیا

دل تجز  يهاچالش  لیبه  و  استخراج  در  ش  ياجزا  ق یدق  هیموجود  مطالعات    ياریبس   ل،یمختلف  از 
ل یحال، تنوع مواد موجود در ش  نیاند. با اپرداخته   لیش  يهاجذب گاز در نمونه   یبه بررس  یشگاه ی آزما

ار یرا بس  ونان  اسیدر مق  یجذب سطح  يهازم یآن، مطالعه مکان  ياجزا  انیم  دهیچیپ  يهاکنشو برهم
م سوکندی دشوار  از  دل  یمولکول  يهاي سازه یشب  گر،ید  ي.  زمان  یمحاسبات  يهات یمحدود  لیبه    ، یو 
مواد مختلف    یجذب سطح  جینتا   در ادامهاند و  صورت جداگانه تمرکز کردههر جزء به  یبررس  همعمولاً ب
اند. شده سهیبا هم مقا

در جذب گاز را برجسته    یرآلیو غ  یمواد آل  انیم  يهابرهمکنش  ت یاهم،  ]16,17[اخیر    تحقیقاتنتایج  
  ل یاز منافذ ش  ی، بخش بزرگ4-1  شکل در    2ی روبش  یالکترون  کروسکوپیم  ویراتص  . مطابقاست   کرده

گازها    یدر رفتار جذب سطح  یفصل مشترك نقش مهم  نیقرار دارند و ا  یرآل یو غ  یمواد آل  نیدر مرز ب
جذب    زمیدرك بهتر مکان  يرانانو ب  اسیدر مق  ژهیواجزا به  نیمطالعه برهمکنش ا  ن،ی. بنابراکندی م  فایا

ها در برهمکنش  نیحاضر با تمرکز بر ا  رسالهدارد.    ییبالا   ت یاستخراج اهم  يندهایفرآ  يسازنه یو به
  تواند یم  رساله  نی ا  جیجذب گاز است. نتا   يهازم یاز مکان  يدیجد  يهانش ینانو به دنبال ارائه ب  اسیمق

ي ندهایفرآيسازنه یمنجر به بهت یکمک کند و در نهالیاستخراج گاز از مخازن شيهابه بهبود روش
در صنعت نفت و گاز شود. يورش بهره یو افزاهانه یاستخراج، کاهش هز

] 18,19[ شیل در یرآلیو غیمواد آليهابرهمکنشاز یروبشیالکترونکروسکوپیمتصویر )4-1(شکل

1 Total organic carbon (TOC) 2 Scanning electron microscopy (SEM)



 

 ٨ 

 روش تحقیق  -۴-١
  ران، یا   لیگاز درجا در مخازن ش  نیمتان و تخم  یجذب سطح  زمیمکان  یرساله با تمرکز بر بررس   نیا

 يهاکنشبرهم  ژهیوبه   ل،یمخازن ش  يهایدگی چی پ  لیشده است. به دل  یطراح   ،ي در منافذ نانومتر  ژهیوبه 
. شودیق به کار گرفته میتحق  نیدر ا  يدیکل  يبه عنوان ابزار   یمولکول  يسازه ی شب  ،یرآلیو غ  یمواد آل  انیم

  رانیا  لیش  زن) که در مخا1ایلیت (  یرس  یو کان  کرِوژن  نیب کنشبرهم  يراستا، مطالعات بر رو  نیدر ا
 هستند: ریبه شرح ز قیتحق نی ا يسازه ی شب يکردهایرو .خواهد بودتمرکز م غالب است،

 يبرا  شرفتهیپ  يها ت یبالا و قابل  يریپذانعطاف   ل یافزار به دلنرم  نیا  :2لمپس   بازافزار متناستفاده از نرم

  قیدق  یانتخاب شده است. لمپس امکان بررس  4و مونت کارلو   3دینامیک مولکولی  يهاي سازه ی شب  ياجرا
 .کندیرا فراهم م لیمانند ش دهیچیپ یمولکول  يو کارآمد ساختارها

جذب   زانیم  یبررس  يروش برا  نیا  :)GCMC(  5کارلو در هنگرد کانونی بزرگ مونت  سازي شبیه

 ل یداشتن حجم، دما، و پتانسرا با ثابت نگه  لی مخازن ش  یواقع  طیو شرا  شود یبه کار گرفته م  یسطح
 .کندیم  يسازه یشب یخوببه  ییایمیش

خود   يو دقت بالا  ییکارا  لیبه دل  تمیالگور  نی ا  :هاي مونت کارلوسازيدر شبیه  6لیسوالگوریتم متروپ

 . انتخاب شده است  دهیچیپ يهاستم یس کوچک مانند متان در يهامولکول  یمحاسبه جذب سطح يبرا
و    یدر مواد آل  ) kJ/mol  40از  کمتر  گرماي جذب پایین (با توجه به    :یکی زیف  یتمرکز بر جذب سطح

نوع مخازن غالب   نیاست، که در ا  یکیزیجذب ف  ي بر رو  قیتحق  نیا  یتمرکز اصل  ل،یش  يهای کان
 .است 

است،    و همکاران توسعه داده شده  7که توسط آنگرر   C-IIنوع    کرِوژنمدل    :C-IIنوع    کرِوژنمدل  

 یی توانا  لیو به دل  است   کرِوژنسازي ساختار  هاي موجود براي شبیه ترین و معتبرترین مدلیکی از دقیق
از محققان قرار   ياری بس  دییمورد تأ  ل،یش  يدر منافذ نانومتر   یمواد آل  یآن در بازتاب رفتار واقع  يبالا

 .گرفته است 

که    شود،ی در نظر گرفته م  يار یهندسه منافذ به صورت ش  ق،یتحق  نیدر ا  براي منافذ:  8هندسه شیاري 

 
1 Illite 
2 Large-scale Atomic/Molecular Massively 
Parallel Simulator (LAMMPS) 
3 Molecular dynamics 
4 Monte Carlo 

5 Grand canonical Monte Carlo 
6 Metropolis 
7 Ungerer 
8 Slit pore 


