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 چکیده         
 دراتیه یبه مخزن نگهدار دروژنیگاز ه قیتزر توسط دروژنیه دراتیه لیتشک یبه بررس مقاله نیدر ا

سازی ، از تکنیک شبیههیدرات نیتروژنحضور ر یاثتبه منظور بررسی ثابت پرداخته شده است.  یدر دما تروژنین

های مولکولی فرآیندهای مختلف از جمله رشد دینامیک مولکولی استفاده شد که دید بسیار مناسبی از مکانیسم

 دراتیه IIساختار  سلول واحد 8ی ساز هیشب یجعبه در  دهد.ی بلور هیدرات، در اختیار قرار میو تجزیه

سازی در دما و قرار داده شد و شبیهبا مولکول های هیدروژن احاطه شده است،  xکه در راستای محور  تروژنین

گاز نیتروژن این بود که  NPTهنگرد با . نتیجه ی شبیه سازی فشار مشخص و برای مدت زمان معینی انجام شد

با افزایش حجم هیدرات از آن خارج شده و به وسیله ی گاز هیدروژن جایگزین می شود. با بررسی توابع توزیع 

می کنند و ساختار حفره ها در شعاعی مشخص شد که مولکول های هیدروژن در ابتدا حفره های بزرگ تر را پر 

 به دیدیم که فشار تشکیلداده های ترمودینامیکی،  جابجایی گازها تقریبا ثابت می ماند. همچنین با بررسی

 کاهش یافت.  bar300 کمتر از 

 

 کلیدیکلمات          
 ابع توزیع شعاعیتهیدرات هیدروژن، هیدرات نیتروژن، شبیه سازی دینامیک مولکولی، 

 

 نکات برجسته پژوهش
 .bar 300به کمتر از  bar 2000قلیل فشار تشکیل هیدرات هیدروژن از ت •

 استفاده از هیدرات نیتروژن که پایداری ترمودینامیکی بیشتر و شرایط تشکیل مناسبی دارد. •

  .استفاده از شبیه سازی دینامیک مولکولی به عنوان روشی کم هزینه و دقیق در بررسی مکانیسم تشکیل •
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