Industria del petréleo y simulaciones atomisticas

En esta charla se describiran posibles usos de la simulacién atomistica, tanto
basadas en la mecanica cuantica (QM) como en la mecdnica clasica (MM),
aplicada a la industria del petréleo. En particular, se expondra la fisicoquimica
involucrada en los procesos de recuperacién mejorada de petréleo (EOR). Desde
simulaciones QM se analizara la factibilidad termodindmica de mecanismos
superficiales involucrados en EOR. Desde MM se determinaran las propiedades
estructurales y dindmicas del agua y salmuera confinada en poros slit de
carbonato de calcio, estructura elegida para representar reservorios de
carbonatos. Ambas simulaciones ayudan a la comprensién de estos procesos y
son relevantes para la industria a fin de optimizarlos. Asimismo, se plantearan
las lineas de investigacidon actuales dentro del CSC-CONICET en relacion a esta
area.
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