Acta Agrophysica, 2003, 84, 111-122

MODELOWANIE ADSORPCJI GAZOW
W NIEUPORZADKOWANYCH UKLADACH POROWATYCH"

Z. Sokolowska', §. Sokolowski®, O. Pizio’

"Instytut Agrofizyki im. Bohdana Dobrzaiskiego PAN, ul. Doswiadczalna 4, 20-290 Lublin 27
*Zaktad Modelowania Procesow Fizykochemicznych, Wydzial Chemii UMCS
pl. M. Curie-Sktodawskiej 3, 20-031 Lublin
3Instytut Chemii, Uniwersytet Narodowy Mcksyku, Circuito Exterior, Coyoacdn, 04510 México D.F.

Streszczenie. W pracy przedstawiono opis teorii adsompeji gazéw w ukladzic porowatym
powstalym w procesic zamrazania (lokalizacji} plynu polidyspersyjnego sztywnych kul, a nastgpnic
wymyciu z uformowanego adsorbentu czgsieczek o okreslonych érednicach. W oparciu o réwnanic
typu Replica Ornstein-Zernike wyznaczono funkcje korelacji adsorbat-adsorbat i adsorbat-
adsorbent oraz izotermy adsorpeji dla wybranych ukladow modelowych. Podkreslono przydatnodé
przedstawionej teorii do opisu adsorpcji gazow przez szereg rzeczywistych ukladéw porowatych,
w tym takze gleb.

Slowa kluczowe: porowato$é, modclowanie materialow porowatych, adsorpcja, funkcje
korelacji.

WSTEP

Truizmem jest stwierdzenie, ze gleba jest ukladem niejednorodnym, poli-
dyspersyjnym, wielofazwym i wieloskladnikowym. Gleba moze takze znajdowaé
sic w stanic termodynamicznej niecrdéwnowagi. Dlatego kazda préba opisu
procesow zachodzacych w glebie powinna uwzglgdniaé zloZony charakter
materiatu glebowego, Rozwdj metod obliczeniowych stworzyl mozliwosci badan
symulacyjnych skomplikowanych i zlozonych ukladow rzeczywistych, w tym
takze i gleb [21, 22]. Wiclka zaleta tych badan jest ich elastycznos¢, polegajaca na
mozliwoséci szybkiego testowania konkretnego modelu dia réznych wartoscei
parametréw wejsciowych charakteryzujacych glebg [1,18-20].

*Praca wykonana w ramach projektéw badawezych 3TO6A 08216 (finansowanego przez KBN) oraz
CONACyt E130-657.
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Z mikroskopowego punktu widzenia strukturg gleby, a vogolniajac strukturg
osrodka granulamego mozna uwaza¢ za wynik upakowania czastek fazy stalej
w przestrzeni tréjwymiarowej. Pomigdzy czastkami fazy stalej istnieja pory,
ktorych rozkiad wielkoéci jest pochodng skladu granulometrycznego i poro-
watosci osrodka. Te dwa czynniki maja decydujacy wplyw na wilasciwosci
fizyczne i fizykochemiczne osrodka.

Procesy adsorpcyjne odgrywaja decydujaca rolg w wielu zjawiskach fizyko-
chemicznych zachodzacych w glebach. Poznanie ich pozwala na wyjasnienie
szeregu zagadnien zwigzanych z zyznoscig i odczynem gleb, mineralnym odzywia-
niem roélin, zachowaniem si¢ nawozéw w glebie itp., a takZe jest pomocne przy
interpretacji innych proceséw takich jak np. zaskorupianie i erozja, transport gazéw,
roztwordw i cieczy, czy tez procesow degradacji gleby. Wigkszo$¢ teorii adsorpcji
gazéw w porowatych cialach stalych wyprowadzana jest w oparciu o zaloZenie
wystepowania w nich porow o okreslonym ksztalcie (np. poréw szczelinowch)
[2,11]. Teorie te w istocie opisujg adsorpcj¢ w pojedynczym porze, a ich
uogdlnienie na przypadek adsorpcji w porach o réznych rozmiarach (ale o tej samej
geometrii) jest czysto formalne - adsorpcja jest suma wazona adsorpcji w rdznych
porach (funkcja wagowa jest funkcja rozkiadu wielkosci poréw), a korelacje miedzy
procesami zachodzacymi w sasiadujacych porach [10] sa calkowicie zaniedbywane.
Teorie te stosowane by¢ moga jedynie do opisu adsorpcji na adsorbentach o dobrze
zdefiniowanej geometrii, np. na weglach grafityzowanych lub pewnych mineralach
ilastych (pory szczelinowe), zeolitach (pory o przekrojach kolowych lub eliptycz-
nych), itp. Jednak nawet w tych przypadkach niejednorodnos¢ energetyczna scian
poréw prowadzi¢ moze do wystepowania dodatkowych przemian fazowych [14-16]
(zwigzanych np. z powstawaniem tzw. fazy mostkowej), co powodowa¢ moze
biedy w obliczeniach funkcji rozkladu wielkosci poréw.

W przypadku wielu adsorbentoéw, np. zeli krzemionkowych, tlenkow i wodoro-
tlenkow zelaza i glinu, adsorbentoéw powstalych poprzez wytrgcanie z roztworow
koloidalnych, glebowej materii organicznej, itp. pojgcie geometrii pordw traci sens.
Podobnie traci sens pojgcie pola powierzchni wiasciwej. Adsorbenty tego typu sa
tak zdyspergowane, ze uklad adsorbent-adsorbat nalezy traktowac jako mieszaning
czasteczek mobilnych (gazu) oraz czasteczek zlokalizowanych (cialo stale).
W takim przypadku teorie adsorpcji powinny by¢ wyprowadzane z teorii
mieszanin, w ktérych jeden ze skladnikow ulega "zamrozZeniu". W latach
ostatnich opublikowano wiele prac dotyczacych termodynamiki statystycznej
mieszanin mobilno-zamrozonych, ich omodwienie znalezé mozna w pracy
przegladowej Pizio [12].
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Celem pracy jest przedstawienie adsorpcji gazéw w przypadkowych i nieupo-
rzadkowanych materiatach porowatych, powstatych w wyniku ,,zamrazania” pltynu
polidyspersyjnego. W kolejnym kroku "preparowania” adsorbentu czasteczki
o okreslonych rozmiarach zostaja usunigte. Zdaniem autoréw model ten powinien
dobrze odzwierciedla¢ proces powstawania i wlasciwosei szeregu naturalnych
adsorbentéw glebowych. Sposéb wyprowadzenia réwnan oparty jest na tzw.
metodzie replik [5,6,8,12] oraz na rozwinigciach funkcji korelacji ukladu
polidyspersyjnego w szeregi Fouriera przy uzyciu funkeji bazowych, zwiazanych
z funkcjg charakteryzujaca polidyspersyjnosé plynu [4, 9, 13].

TEORIA

Opis adsorpcji gazow w przypadkowych i nieuporzadkowanych ukladach
porowatych oparty jest o teorie termodynamiki statystycznej mieszanin [5,6,8,12].
Wycbrazmy sobie mieszaning dwuskladnikows czasteczek rodzaju "0" i "1"
w objetodci V, o temperaturze T i o gestosciach gy i p; (lub o potencjatach chemi-
cznych fy i 1), Wlasciwosci termodynamiczne ukladu wynikaja jednoznacznie
z dwuczgsteczkowych funkcji korelacji, gifr), ij=0,1, okreslajacych prawdo-
podobiefistwa znalezienia czasteczek rodzaju i oraz j w odlegloéci r. Niech
czgsteczki skiadnika 0 zostana momentalnie zamrozone. Powoduje to powstanie
"matrycy" (ukladu porowatego) wypelnionej czasteczkami skfadnika 1 (adsorbatu).
Proces zamrazania nie zmienia funkcji korelacji pomigdzy czasteczkami matrycy,
8oolr). Tak wigc "zamrazanie" oznacza w istocie, ze funkcje korelacji matrycy sg
funkcjami korelacji ptynu, z ktérego matryca powstata (5,6,8,12). W momencie
zamrozenia zmianie ulega ci$nienie (czasteczki zamroZone "nie przenosza” pedu)
oraz potencjal chemiczny czasteczek mobilnych (adsorbatu). Jesli czasteczki
matrycy nie sa skorelowane, go(r)=1, wéwczas méwimy o "przypadkowym
ukladzie porowatym", w przeciwnym przypadku uklad okresla¢ bedziemy jako
"nieuporzadkowany".

Hipotetyczny proces "zamrazania” nie jest jedynym prowadzacym do powsta-
wania matrycy, Rozwazyé mozna wiele mechanizméw np. tzw. "diffusion limited
aggregation”, "chemical clustering”, lub podobnych, w wyniku ktérych formowaé
si¢ moga np. fraktale masowe (7). Przebieg funkcji korelacji go(r) powinien
odzwierciedla¢ mechanizm prowadzacy do powstania ukladu porowatego.
W szczegolnosei wladciwosci fraktalne adsorbentu decyduja o asymptotyce
funkeji goo(r) przy r—ee,
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Aby modelowany ukiad porowaty byl jak najblizszy ukladom doswiadczal-
nym, rozwazmy przypadek, w ktérym matryca powstaje z czasteczek o réznych
rozmiarach. Plyn "0" moze by¢ plynem polidyspersyjnym, o rozmiarach czaste-
czek zmieniajacych sig w sposob ciagly. Po uformowaniu si¢ z ptynu ukladu
porowatego, czasteczki matrycy o pewnych rozmiarach mogg zosta wymyte
(rozpuszczone). Wymycie okreslonych czasteczek matrycy zwieksza porowato$é
adsorbentu, nie ulegaja za$é zmianie funkcje korelacji pomigdzy pozostalymi
czgsteczkami matrycy.

Rozwazmy uklad polidyspersyjny sztywnych kul o srednicach {0'}; $rednice
sa addytywne, tzn. najmniejsza odleglo$é pomigdzy czasteczkami o $rednicach o,
i o, wynosi (g, +c,)/2 Polidyspersyjnos¢ ukladu charakteryzuje funkcja roz-
kladu F(g), definiowana w ten sposob, ze gestos¢ czasteczek o Srednicy o, wynosi
p(o,) = p,F(a,), gdzie P, jest calkowita gestoscia ptynu. Upakowanie plynu, 5,
jest réwne:
o = (7 16)p, [ doF(0)- (1

Struktura plynu charakteryzowana jest calkowita, j (r0,,0,)=ge(ri0,,0,)-1
i bezposrednia ¢, (r;0,,0)) funkcjq korelacii, zaleznymi od rozmiaréw dwu czasteczek.
Funkcje te zwiazane s rownaniem Omsteina-Zemike, ktére w przypadku plynu poli-
dyspersyjnego ma postac [4, 9, 13]:

Yool n2,0;,0; )=hoo(r|z-0','naj )= cgof n2,0;,0; )=

2
PoldoF( @ )| drshyg( 13,0,.0 Jegel 123.0,6 ;) 2)
Rownanie (2), uzupelnione przyblizeniem Percusa-Yevicka [3]
hool 12,0;,0 ;)= L= exp{ =i 112,0;,0 ; )/ KT /[ Yoo( 112,0,,0 ; J+1] )

Cm( r‘lz,O',-.O'j )—l=[e.\'p[—u( 1'12,0',-,0'1- )/kT]-l}[}’m(rlz,O',,dj )+l]

gdzie: u(r,0,,0,)jest potencjalem oddzialywan migdzyczasteczkowych (w roz-
wazanym przypadku potencjatem sztywnych kul) stanowi podstawg wyznaczania
funkcji korelacji. Rozwiazanie ukladu rownan (2) i (3) polega na rozwinigciv
wszystkich dwuczasteczkowych funkcji w szeregi Fouriera wobec funkcji orto-
gonormalnych z waga F(o). Opis algorytmu podano w pracach [4, 9, 13].
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Po zamroZeniu plynu, jego struktura nie ulega zmianie, tj. powstale cialo stale
opisane jest tymi samymi funkcjami korelacji, jak ciecz przed zamroZeniem.
W nastgpnym kroku usuwamy ("rozpuszczamy") z ukladu pewne czasteczki.
Krok ten jest modelowany wprowadzajac nowe funkcje rozkladu 7 (o) i F (o).
Druga funkcja charakteryzuje czasteczki usuwane, ich ggsto$é jest rowna
p,(6)=poF,(o). Po ich usunigciu matrycg tworza czasteczki, ktorych gestosé jest
réwna p, (o )=p,oF.(c ). Upakowanie powstalego materiatu porowatego wynosi:

N, = (X /6)p,, [ dOF, (0) )

Podzial czasteczek tworzacych poczatkowy material porowaty na usuwane
i te, ktore pozostaja, jest calkowicie dowolny, pod warunkiem, aby dla czasteczek
o Srednicy o spelniona byla zaleznos¢ py(a)=p,(a)+p,(o). Jak podkreslono
wyzej usuwanie pewnych czasteczek ciala porowatego nie zmienia funkcji
korelacji; wyznaczone sa one rozwiazaniami rownan (2) i (3).

Podczas procesu adsorpcji skiadnika "1" jego czasteczki wypeiniajg materiat
porowaty. Aby wyznaczy¢ izoterm¢ adsorpcji nalezy okresli¢ zaleznos¢ potencjalu
chemicznego adsorbatu od ilosci zaadsorbowanej, a zatem wyznaczyé funkcje
korelacji adsorbat-adsorbat oraz adsorbat-czasteczki matrycy. Funkcje te obliczamy
rozwigzujac uklad rownan typu Replica Ornstein-Zernike:

Yol 2.0, )= ho{ 12,0, )~ coy{ 12,0 )= py [ dusey( 73,0, gy (3 )+ )
Prmo [ dOF (& )] dryhg)( 13,0 Jegof 123,0,6; )+0,0] dGF,( 0 ) dishoy( 13,0 Jegof 723.6.0; )

Yul fiz )=hyd nig )=yl fig )= pyfdrseyy( ng Mg (g )+ (6)
Po|dOF,( & ) disho( 13,0 Jeg)( 13,0 )+p o[ dOF,( & ) drsho( i3 ooy r23.0)

W réwnaniach powyzszych indeks 01 oznacza funkcje korelacji matryca-adsorbat
aindeks 11 - funkcje korelacji adsorbat-adsorbat. Podobnie jak w przypadku
rownan (2) i (3) symbol ¢ oznacza bezposrednia funkcje korelacji, zas symbol # -
calkowita funkcje korelacji. Poniewaz wszystkie czasteczki adsorbatu maja taka
samg Srednice, zaleznosc funkeji korelacji od $rednicy czasteczek adsorbatu zostala
pominigta. Wielko$¢ p, oznacza ggstos¢ adsorbatu w matrycy (tj. w adsorbencie),
a wigc iloé¢ zaadsorbowang w jednostce objetosci materialu porowatego. Rozwia-
zanie ukladu (5) i (6) wymaga uzupetnienia tych réwnan relacja domykajaca.
W pracy niniejszej stosujemy przyblizenie Percusa-Yevicka, tj.
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Cos = [?ab + ll{exp[“ua,, /kT] - l}, (7)
By =V +1expl-u,, /kT]-1

gdzie: k jest stala Boltzmanna, T - temperatura, ab oznacza indeksy 10 lub 11, za$
iz jest potencjalem oddzialywania matryca(adsorbent)-adsorbat (indeks 10) lub
adsorbat-adsorbat (indeks 11). W przypadku oddzialywan matryca-adsorbat
potencjal zalezy od $rednicy czasteczek tworzacych matryce. Metody numeryczne
rozwigzywania rownan calkowych (2), (3) lub (5-7) zastosowane w niniejszej
pracy byly analogiczne do metod opisanych w pracach [4, 9, 13].

Potencjat chemiczny adsorbatu o ggstosci p, jest rowny:

W AT ==In® +Ap, kT +1np,

P
Al kT = f dp* [ dre,,(r) (8)
0
gdzie: ¢ jest porowatoscia calkowita matrycy. Porowato$¢ najlatwiej (i naj-
dokiadniej) wyznaczyé stosujac metodg czastki testowej w schemacie Monte
Carlo [23]. Opis algorytmu tych obliczen podano w pracach (22, 17].

WYNIKI OBLICZEN 1 DYSKUSJA

Obliczenia przedstawione nizej przeprowadzone zostaly dla ukladow mode-
lowych. W pierwszym przypadku zalozono, Ze wszystkie potencjaly oddziatywan
migdzyczasteczkowych sa potencjalami sztywnych kul: w,(r)=c« dla r<s

i u,(r)=0dlar>s,gdzie s jest minimalng odlegloscia pomigdzy para czaste-
czek. Przyjmiemy tez, ze Srednica czasteczek adsorbatu, g,, jest jednostka diugodci.

Poczatkowo plyn polidyspersyjny zloZzony jest z czasteczek o rozmiarach
opisanych funkcja rozktadu

F(e)= 1/o,-0,)dlac, <0 <0,
0 w pozostalych przypadkach 9

gdzie ¢, ic, sa dolnym i gornym zakresem polidyspersyjnosci. Funkcja F (o),

charakteryzujaca rozklad wielkosci czasteczek usuwanych dana jest rownaniem
analogicznym do (9), przy czym zakresy dolny i gorny wynosza o, 0,
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W Tabeli 1 zestawiono porowatosci kilku ukladow, wyznaczone metoda
Monte Carlo. Podano w niej zakresy $rednic ) wyjéciowego plynu (mierzonych
stosujac jako jednostke Srednicg czasteczki adsorbatu), zakresy Srednic czasteczek
usuwanych z zamrozonego adsorbentu oraz porowato$é ukladu. Porowatosc jest
utamkiem przestrzeni dostgpnej dla czasteczek adsorbatu. W przypadku ukiadu 1
zadne czgsteczki nie byly usuwane. Zwigkszenie zakresu Srednic usuwanych
czasteczek powoduje wzrost porowatosci ukladu. Oczywistym jest rowniez, ze
gdy usuwamy wigksze czasteczki, porowatos¢ ukladu wzrasta.

Tabela 1. Porowatosei badanych ukladow modelowych
Table 1, Porositics of investigated model sysiems

Uktad o, og O iy ¢
I 1 4 - - 0,1437
2 1 4 1 1.5 0,1654
3 1 4 I 2,5 0,2912
4 1 4 I 3 0,3812
5 1 4 3.5 4 0,441
6 1 4 3 4 0,6499

Na Rys. 1 przedstawiono przyktady funkcji korelacji adsorbat-adsorbat oraz
funkcje korelacji adsorbat-najmniejsze czasteczki matrycy. Obliczenia przeprowa-
dzono dla ukladu 5 z Tabeli 1, zakladajac, Ze gestosé adsorbatu wynosi 0,5
(w jednostkach 1/¢},). Maksima funkcji korelacji oznaczaja maksima prawdo-
podobiefistwa znalezienia czasteczek adsorbatu w danej odleglosci od drugiej
czasteczki adsorbatu (funkcje adsorbat-adsorbat) lub w danej odleglosci od
czasteczki tworzacej matryce (funkcje korelacji adsorbat-adsorbent). Rysunek 2
przedstawia przyklady zaleznosci funkcji korelacji adsorbat-adsorbent zaréwno
od $rednicy czasteczek matrycy, jak i od odleglosci migdzyczasteczkowej. Czgsc
a wyznaczona zostala dla ukladu 1, czesc b - dla ukladu 3. W ostatnim przypadku
czasteczki matrycy o $rednicach z przedziatu (1,2.5) zostaly usunigte. Dlatego tez
funkcje korelacji dla tych wartosci Srednic sa w istocie funkcjami korelacji
pomiedzy czasteczkami adsorbatu a "wolnym miejscem", powstalym po usunigciu
czasteczki adsorbatu danej wielkosci.
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system 5

hylt) hyfro=1)

Rys. 1. Calkowite funkcje korelacji dla
1 ukladu 5 z Tabeli 1. Gestosé adsorbatu
wynosila 0,4. Funkcje korelacji adsorbat-
adsorbent przesunigto o 0,5 po osi r.

Fig. 1. Total correlation functions for the
system 5 from Table 1, The adsorbate
density was equal 0.4. The adsorbate-
; 2 '

adsorbent correlation function was shified
4 5 by 0.3 along the r-axix.
f

b.
Rys. 2, Przyklady trdjwymiarowych wykresdw funkcji korelacji dla ukladu 1 (a) oraz dla ukladu 3 (b)
Gestosé adsorbatu wynosila 0,45.

Fig. 2. Selected examples of three-dimensional plots of the comelation functions for the systern 1 (part a}
and for the systern 3 (part b). The adsorbate density was equal 0.45,
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Przyklady wyznaczonych izoterm adsorpcji wykreslono na Rys. 3. Uklad 1
wykazuje najnizsza porowatos¢, dliatego przy zadanym potencjale chemicznym
ptynu wartoé¢ adsorpcji na jednostke objgtosci adsorbentu jest najnisza.
Najwyzsza adsorpcja obserwowana jest dla ukladu 6, wykazujacego najwigkszy
porowato$¢. Adsorbent ten powstal usuwajac z zamrozonego plynu wszystkie
czasteczki o §rednicach z przedziatu (3,4). Porowatosci ukladéw 4 i 5 sq zbliZone;
zasadnicza réznica pomigdzy tymi ukladami polega na tym, Ze uklad 4 powstal
usuwajac mniejsze czasteczki, za$ uklad 5 - wigksze czasteczki zamrozonego
ptynu. Izotermy dla tych ukladow przecinaja sig. Takie zachowanie ilustruje
wptyw korelacji adsorbat-matryca na przebieg izotermy adsorpcji.

0.50
.40
0,30
=N
0,20
Rys. 3. Izotermy adsorpcji dla
010 ukiaddw 1,3,5 z Tabeli 1, wyznaczone
' z przedstawiongj teorii.
Fig. 3. Adsorption isotherms for the
0.095'0 .3"0 TR Y] TR I systems 1,3,5 from Table 1, calcutated

WET from the theory outlined in this work.

Wyniki przedstawione wyzej uzyskane zostaly dla najprostszych modeli
oddzialywan miedzyczasteczkowych, a mianowicie przyjmujac potencjaly typu
sztywnych kul. W ukladach takich nie obserwuje sig przemiany fazowej gaz-ciecz
(kondensacji kapilarnej). Dlatego tez uzupelniliSmy nasze badania o ilustracyjne
obliczenia dla ukladu, w ktérym oddzialywania migdzyczasteczkowe opisane
byly potencjalem typu Lennard-Jonesa:

u,(r) =4el(o, /)" - (0, /)] (10)

gdzie, jak poprzednio, ¢, oznacza addytywna $rednice. Parametr potencjatu (10),

£, byl niezaleiny od rodzaju oddziatywujacych czasteczek i wynosit ¢/k =120K ,
a wigc byl rébwny parametrowi oddziatywan argonu. Obliczenia izotermy adsorpcii
w temperaturze 100 K przeprowadzono dla matrycy 4 z Tabeli 1.
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[ Rysunek 4 przedstawia wyzna-
081~ czona izoterme adsorpcji.
i Widoczna jest charakterystyczna

0:6 o petla  histerezy  adsorpcyjne;.
g I W pewnym zakresie adsompciji
0.4 - istnieja dwa rozwigzania ukladu
i rownan (5-7), uzyskujemy je
0,2~ rozwiazujac iteracyjnie uklad
- (5-7) najpierw dla sukcesywnie
0.0% _;3 — _; . _!3 —,  wzrastajacych, a nastgpnie suk-
WKT cesywnie malejacych gestosci

Rys. 4. Izoterma adsorpcji argonu w 100 K na adsorbencic 4 adsorbatu., Pgtla  histerezy
z Tabeli 1, parametry potencjaléw Lennard-Jonesa podano ilustruje kondensach kapilarna

w tekicie, w ukladzie.
Fig. 4. Adsorption isotherm of argon at 100 K in the system 4

from Table 1. The parameters of the Lennard-Jones potential
are given in the text,

PODSUMOWANIE

Obliczenia przedstawione w niniejszej pracy wykonane zostaty dla ukladéw
modelowych. Celem niniejszej pracy bylo przedstawienie nowych koncepcji
opisu adsorpcji przez porowate ciala stale i wykazanie, ze teorie takic moga by¢
przydatne przy interpretacji obserwacji doswiadczalnych. Uogéinienie przedsta-
wionej teorii na przypadek ciat stalych powstatych w wyniku np. diffusion limited
aggregation, a wige wykazujacych wlasciwosci fraktalne moze umozliwié badania
zalezno$ci pomigdzy wymiarem fraktalnym a przejéciami fazowymi (a zwlaszcza
kondensacja kapilarng) w ukladach porowatych.

Przeprowadzenie podobnych obliczen dla ukladu rzeczywistego wymaga-
loby znajomosci zaréwno zakresu $rednic czasteczek tworzacych adsorbent, Jjak
tez funkcji rozkladu opisujacej populacje czasteczek o réznej wielkosci.
Wymagaloby réwniez znajomosci mechanizmu, ktéry doprowadzit do powstania
konkretnego adsorbentu (zamrazania, wymywania - fub innego). Badania nad
zastosowaniem rownan calkowych Ornsteina-Zernike do opisu danych dowiad-
czalnych sq obecnie prowadzone i mamy nadzieje w przyszlosci opublikowaé ich
wyniki,
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MODELLING OF ADSORPTION OF GASES IN DISORDERED
POROUS MATERIALS
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Abstract. We discuss adsorption of gases in porous media formed by a rapid quench

("freezing") of a polydisperse fuid of hard spheres. Afier the quench, some particles of the
adsorbent are next removed. Using the so-called replica Omsicin-Zemike equations we calculate the
adsorbate-adsorbate, as well as adsorbate-adsorbent correlation functions for some selected model
systems. Application of the presented theory to description of gas adsorption by real porous
materials and by soils in particular is stressed.

Keywords: parosity, modeling of porous materials, adsorption, cotrelation functions.



