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Elle utilise des sim
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niques de dynamique moléculaire hors équilibre (D-NEMD) pour étudier la cinétique de désorption / sorption de
oreux flexibles afin de fournir des informations sur les écarts par rapport au régime Fickian habituel qui sont
sorption a partir d'échantillons de charbon.



Ces effets non fickiens peuvent avoir un impact qualitatif sur I'efficacité de la séquestration du dioxyde de carbone dans les couches géologiques.
Des simulations moléculaires pourraient établir des relations entre les propriétés mécaniques de la phase microporeuse organique et la cinétique
de sorption.
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Son projet de thése est consacré a la compréhension du transport et de la diffusion de fluides (par exemple, méthane, dioxyde de carbone) a
I'échelle nanométrique dans la matiére organique des réservoirs géologiques pouvant étre utilisés pour la séquestration du carbone.

Cette matiére organique a I'échelle nanométrique implique deux types de porosités, le réseau microporeux (taille des pores inférieure a 2 nm) qui
est amorphe et ou le transport est purement diffusif, et les mésopores (taille des pores entre 2 et 50 nm) ou le transport est hydrodynamique mais
dépend des inhomogénéités des fluides résultant de forts effets de confinement.

Elle développe une stratégie numérique multi-échelles basée sur des simulations moléculaires et sur la théorie fonctionnelle de la densité classique
pour étudier les propriétés de transport des fluides en tenant compte a la fois du réseau microporeux et des mésopores.



