Sekce:   Matematické modelování v chemickém inženýrství
Datum  a místo konání:   25.11. 2011 v 8: 30 v posluchárně B III 

Počet účastníků: 10
	8:30
	Antecký Tomáš
	Vliv modelu pro koeficient odporu na CFD simulaci suspendace v mechanicky míchané nádobě

	8:50
	Dudák Michal
	3D modelování porézní katalytické vrstvy na mikroúrovni

	9:10
	Fačkovec  Boris
	Vývoj programového vybavenia pre analýzu komplexných reakčných systémov: príklad aplikácie na prietokový systém H2O2 - S2O32- - SO32-

	9:30
	Ferkl Pavel
	Sdílení tepla v heterofázových materiálech

	9:50
	Hloužek  Jakub
	CFD simulace procesu denitrifikace spalin metodou SNCR

	10:20
	
	přestávka

	10:40
	Kadlecová Marcela
	Přenos signálu v astrocytech šířením reakčně-difúzních Ca2+ vln

	10:40
	Konopka Ladislav
	Modelování osmotického transportu v porézních membránách

	11:00
	Kroupa Martin
	Studium aglomerace koloidních částic metodou diskrétních elementů

	11:20
	Labík  Libor
	Vyhodnocení objemového koeficientu přestupu hmoty při metodě záměny plynů 

	11:40
	Toulec Miloš
	Modelování galvanických článků


Sekce : 
Matematické modelování v chemickém inženýrství  

Vliv modelu pro koeficient odporu na CFD simulaci suspendace v mechanicky míchané nádobě

Autor: 

Tomáš Antecký 

Ročník: 
M2 

Ústav: 

Ústav chemického inženýrství 

Školitel: 
Doc. Dr. Ing. Milan Jahoda

Naplní práce byla studie suspendace pevné fáze v mechanicky míchané nádobě pomocí počítačové dynamiky tekutin. Práce se především zaměřuje na různé možnosti popisu mezifázové odporové síly, která významným způsobem ovlivňuje kvalitu výsledné vícefázové simulace. Bylo vyzkoušeno několik korelací pro koeficient odporu vyvinutých pro turbulentní oblast proudění. Zmíněné modely však nejsou dostupné v použitém simulačním softwaru ANSYS FLUENT, a proto byly v rámci studie implementovány v podobně uživatelsky definovaných funkcí. Na závěr byly představeny a porovnány dosavadní výsledky získané pomocí CFD simulace pro odlišně zvolené korelace koeficientu odporu.
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Vysoké ceny platiny, rhodia a paladia přispívají ke snaze o optimalizaci množství použitého aktivního kovu v heterogenních katalyzátorech při zachování provozních vlastností. Pomocí počítačové simulace lze stanovit vliv difuzních omezení konverze v závislosti na porézní struktuře katalytické vrstvy. Skutečný porézní materiál je v digitální podobě reprezentován kulovými částicemi o dané distribuci velikostí, které jsou nejprve náhodně rozmístěné v prostoru a následně stlačené na hodnotu naměřené makroporozity. Tento proces odpovídá skutečné přípravě vrstvy ze suspendovaných mikročástic nosiče katalyzátoru.

Cílem práce bylo zrekonstruovat skutečné vzorky katalyzátorů do podoby 3D digitálního porézního média, provést simulace transportu a oxidace CO v katalytické vrstvě, a získat tak tabulky efektivních rychlostí reakce a difúze v jednotlivých vzorcích. S využitím těchto dat pak byly provedeny simulace celého kanálku monolitu a předpovězeno makroskopické chování reaktoru – tzv. křivka zapálení. Pro většinu vzorků bylo dosaženo velmi dobré shody s naměřenými daty.
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Analýza stechiometrických sietí (SNA) predstavuje systematický prístup štúdia komplexných reakčných systémov, umožňujúci popísať kvalitatívne črty siete bez nutnosti znalostí rychlostných konštánt jednotlivých reakcií. Cieľom práce je vyvinúť programové vybavenie umožňujúce efektívne využitie SNA pri skúmani reálnych systémov. Veľkým problémom SNA je exponenciálne škálovanie časovej náročnosti s počtom reakcií. Vrámci projektu boli navrhnuté vysoko efektívne implementácie a modifikácie obvykle používaných algoritmov, znižujúce výpočtovú a pamäťovú náročnosť, a zvyšujúce spoľahlivosť určenia stability, resp. nestability podsietí. Vysledná metodológia bude ilustrovaná na príklade zjednodušeného prietokového systému H2O2 - S2O32- - SO32- publikovaného v práci „Chaotic pH Oscillations in the Hydrogen Peroxide-Thiosulfate-Sulfite Flow System, Rabai G., Hanazaki I., J. Phys. Chem. A 1999, 103, 7268-7273“.
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Popis sdílení tepla v heterofázových prostředích jako jsou polymerní pěny nebo aerogely zahrnuje celou řadu jevů, jejichž význam je třeba pečlivě uvážit. V těchto materiálech je třeba uvažovat kombinované sdílení tepla vedením molekulami v celách, fonony v pevné fázi a zářením fotony přes celý materiál. Tepelné záření může být v materiálu absorbováno, znovu vyzářeno, rozptýleno nebo odraženo na fázovém rozhraní. Pro studium výše zmíněných jevů byly na základě bilančních a transportních vztahů vyvinuty jedno- i vícerozměrné matematické modely. Dále byly popsány numerické metody pro řešení soustav parciálních diferenciálních rovnic. V práci je diskutován vliv spektrálních vlastností heterofázových materiálů na jejich tepelně-izolační vlastnosti. V pěnách s velkou porozitou se radiace může podílet i více než 30% na celkovém tepelném toku. V takovýchto pěnách můžeme navíc pozorovat nelineární teplotní profil. V souladu s experimentálními daty naše modely předvídají minimální tepelnou vodivost při určité porozitě pěny. Konečným cílem tohoto projektu je výpočet tepelné vodivosti nano a mikrocelulárních materiálů v závislosti na jejich struktuře.

Sekce : 
Matematické modelování v chemickém inženýrství  

CFD simulace procesu denitrifikace spalin metodou SNCR

Autor: 

Jakub Hloužek 

Ročník: 
M2 

Ústav: 

Ústav chemického inženýrství 

Školitel: 
Dr. Ing. Pavlína Basařová

Jedním ze způsobů snižování emisí oxidů dusíku, vznikajících v průmyslových kotlích, je aplikace selektivní nekatalytické redukce (SNCR). Tato práce je zaměřena na ověření možnosti použití počítačové dynamiky tekutin pro popis procesu denitrifikace spalin pomocí metody SNCR. Simulace je kompletně provedena v programu ANSYS FLUENT. Numerická simulace zahrnuje dvě vlastní fáze. První fázi tvoří samostatný výpočet spalování pevného paliva v kotli se zahrnutou tvorbou oxidů dusíku. Ve druhé fázi výpočtu je do výpočetní geometrie zahrnuta injektáž redukčního činidla. Pomocí implementovaného modelu SNCR je řešena změna koncentrace oxidů dusíku na výstupu ze sledované geometrie. Výsledná koncentrace vystupujícího plynu, zjištěná pomocí numerické simulace, je porovnána s materiálovou bilancí reagujících látek.
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Nervový systém se skládá ze dvou druhů buněk – neuronů a glií, jež jsou stejnou mírou zodpovědné za jeho správnou funkci. Astrocyty jsou charakteristické hvězdicovité gliové buňky, které jsou z hlediska struktury nejčastěji se vyskytujícím typem buněk v celém centrálním nervovém systému. Astrocyty mají na své membráně receptory pro mnoho neurotransmiterů, jejichž aktivace vede k oscilacím Ca2+. Tyto oscilace indukují uvolnění chemických transmiterů jako je glutamát, D-serin a ATP. Astrocyty se také přímo podílejí na regulaci signalizace mezi neurony a poskytují živiny do nervové tkáně. Mnoho základních fyziologických procesů je řízeno vápníkem. Primární roli však hraje Ca2+ jako intra- nebo intercelulární posel nesoucí informaci. Sousední buňky jsou propojeny tzv. volnými spoji, které umožňují vzájemný přenos Ca2+ vln, molekul a iontů. Pomocí těchto volných spojů se Ca2+ vlny šíří nejenom uvnitř buňky, ale jsou schopny propagace i do větších vzdáleností. Pro simulační studii byl vybrán deterministický model s typem komunikační cesty přes volné spoje. Ca2+ vlny se šíří v reakčně-difúzním prostředí pomocí uměle vyvolané perturbace uvnitř jedné buňky. Matematický model byl vyvinut za účelem analýzy vzájemného působení procesů zapojených do propagace vln a bližšího porozumění dynamice Ca2+ vln.
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Tato práce se zabývá matematickým modelováním transportních procesů, konkrétně osmózou, elektroosmózou a hydraulickým tokem v tenké kapiláře (mikrokanálku). Takovou kapiláru bereme jako první aproximaci pro studium vlastností porézních membrán, které se používají například při elektrodialýze, v palivových článcích a podobně. Hlavním cílem práce je studium osmotického toku, který v takových prostředích způsobuje transport rozpouštědla (např. vody) mezi dvěma médii oddělenými iontově-výměnnou membránou. Na několika modelových příkladech je ukázán vliv osmózy na koncentrační, potenciálové a rychlostní pole v kapiláře. Výsledky ukazují, že osmóza může často významně ovlivňovat efektivitu celého separačního procesu. 
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Koloidní systémy se vyskytují v mnoha odvětvích chemického průmyslu. Znalost mechanismů jejich aglomerace je nezbytná pro realistický popis jevů jako jsou například emulzní či suspenzní polymerace, agregace sypkých hmot, zachycení částic v nanofiltrech a další. Mechanismy aglomerace koloidních částic stejně jako vliv různých faktorů na její průběh nejsou dosud přesně známy. Program použitý v této práci popisuje vzájemné silové poměry v systému pomocí Derjaguin–Landau–Verway–Overbeek teorie, Hookeova zákona a Stokesova zákona za použití metody diskrétních elementů. Tento program je založen na druhém Newtonově zákoně a uvažuje kombinace sil popsaných výše zmíněnými teoriemi. S jeho pomocí byla studována dynamika interakce dvou nebo mnoha částic s důrazem na charakterizaci faktorů vedoucích k aglomeraci. Tato práce navazuje na dřívější studie a představuje další krok k bližší charakterizaci koloidních systémů a k možnosti předpovídat jejich chování a stabilitu na základě jejich vlastností.
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Cílem práce bylo setavit model popisující průběhy koncentrací kyslíku v kapalině a plynu v mechanicky míchaném probublávaném fermentoru po skokové záměně koncentrace plynu na vstupu. Na jeho základě byl vytvořen program pro vyhodnocení objemového koeficientu přestupu hmoty kLa. Dále tímto programem byla vyhodnocena data z experimentů a byla porovnána s výsledky z dynamické tlakové metody. Výsledky byly porovnány s obdobnými pokusy provedenými na fermentoru laboratorního měřítka. Ukázalo se, že metoda záměny plynů je nevhodná pro fermentory obou měřítek, z důvodu přílišné citlivosti na stanovení zádrže při vyšších otáčkách míchadel.
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Tato práce se se zabývá matematickým modelováním dynamiky primárních a sekundárních galvanických článků (baterií). Model je formulován jako jednorozměrný, přičemž jeho kostrou je látková bilance iontů společně s Poissonovou rovnicí pro výpočet rozložení potenciálu. Transport iontů je uvažován mechanismem difúze a migrace. Výsledná soustava parciálních diferenciálních rovnic je diskretizována metodou konečných objemů, přičemž výpočetní síť je výrazně zhuštěna v oblasti elektrod. Model je sestaven dostatečně obecně, aby mohl být aplikován na popis a studium chování různých typů článků, v této práci byl jako konkrétní systém zvolen klasický olověný akumulátor. V současné fázi vývoje je již model schopen predikovat zátěžovou charakteristiku baterie (tj. závislost svorkového napětí na množství odebíraného proudu) a do budoucna se počítá s možností srovnání výsledků simulací s experimentálními daty.
