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Anotace

Anotace:

Prace se zabyvad moznosti snizeni zdravi Skodlivych latek v mistnosti pomoci procesu
adsorpce. Kvalita vnitiniho ovzdusi byla analyzovana pomoci méfeni v ucebnach a kan-
celafich. V praci je déle popsan proces adsorpce z pohledu mozné metody pro zachyceni
zdravi skodlivych latek v prostoru. Byly posouzeny mozné parametry ovliviiujici a¢innost
snizovani zdravi skodlivych latek. Proces snizovani zdravi skodlivych latek pomoci ad-
sorpce byl odzkousen pomoci numerickych simulaci a experimentu, kde vysledky byly
vzdjemné porovnany.

Klicova slova: adsorpce, oxid uhli¢ity, kvalita vnitfniho ovzdusi, numerickd simulace

Annotation:

This study deals with a possibility of reducing of health risk species using an adsorption.
Indoor air quality is analysed using own measurements. Adsorption as possible method
for capturing of health risk species is closure described in this work. Parameters which
influence efficiency of reducing of health risk species are assesed. Adsorption process is
experimentaly and numericaly validated.

Keywords: adsorption, carbon dioxide, indoor air quality, numerical simulation

Tato prace byla podpofena v ramci Studentské Grantové Soutéze na FS TUL 2019 grantem
¢. 21227 poskytovanym Ministerstvem skolstvi, mladeze a télovychovy Ceské Republiky.



Cile disertacni prace

Maéieni koncentraci znec¢istujicich ldtek ve vnitinich prostorach a statistické posou-
zeni kvality.

Posouzeni procesu adsorpce z pohledu moznosti snizeni zdravi Skodlivych latek v
prostoru.

Navrh a sestaveni experimentu pro snizovani zdravi Skodlivych latek v prostoru
pomoci adsorpce.

Prométeni adsorpce CO2 na vhodném adsorbentu pro ruzné vstupni parametry.

Implementace vhodného modulu pro numericky vypocet zachyceni zdravi skodlivych
latek v prostoru a jeho validace s experimentem.
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1 Uvod

Kvalita vnitinfho ovzdusi musi byt brana v potaz vzhledem k tomu, ze lidé travi 90 % casu
pravé ve vnitinich prostorach. Je-li nékde zminéna problematika kvality ovzdusi, v drtivé
vétsiné se tyka venkovniho prostiedi, ovSsem americkd agentura pro ochranu prostiedi
prokézala, ze ve vnitinim prostfedi se nachdzi 2-5x vice znecistujicich nez ve venkovnim
prostiedi. Pravé dlouhodoby pobyt v prostiedi s vysokou hodnotou zneéistujicich latek
mé vyznamny vliv na zdravi ¢lovéka. Svétova zdravotnickd organizace (WHO) spole¢né s
Mezindrodni agenturou pro vyzkum rakoviny dosla k zavéru, ze majoritni podil na vzniku
rakoviny méa pravé vnitini prostfedi na rozdil od genetickych faktori. WHO déle uvadi,
ze 3 miliony lidi ro¢né umfte z dusledku znecisténého venkovniho vzduchu. Z pohledu
vnitiniho znecisténi je toto ¢islo vyssi a to konkrétné 4.3 miliony. To vychéazi z toho, Ze
92 % obyvatel Zije v prostiedi kde jsou prekroceny limity tykajici se zdravi skodlivych
latek. Tato prace se zabyva kvalitou vnitiniho ovzdusi a zejména moznosti snizeni zdravi
skodlivych latek v mistnosti.

Prvni kapitola této prace obsahuje kratké sezndmeni se zdravi skodlivymi latkami, které
se mohou ve vnitinich prostorach nachézet. Néasleduje kapitola vénovana vlastnimu méfeni
kvality ovzdusi v mistnostech, a to konkrétné méreni koncentrace COs. Jsou zde uvedeny
vysledky z méfeni koncentrace CO9 v kancelaiich a z vyuky. V zavéru této kapitoly je
uveden souhrn z provedenych méfeni.

Dalsi kapitola se zabyva moznosti snizeni mnozstvi COo v mistnosti pomoci adsorpce.
Prvni ¢ast této kapitoly je vénovana teoretickému seznameni s adsorpci. Je zde vyjadiena
adsorpéni rovnovaha, teplo pii adsorpci, a také samotny popis materidlu pomoci ad-
sorpénich izoterm. Nasleduje sezndmeni s moznostmi regenerace materidlu pouzitému k
zachyceni COs. Uveden je zde i popis tii nejcastéjsich materidli pouzivanych k adsorpci
COa.

Po kapitole vénujici se sezndmeni s adsorpci navazuje kapitola tykajici se vlastniho
experimentu. Je zde uveden popis nékolika etap, kterymi experiment prosel. Uvedeny
jsou zejména nedostatky konkrétni varianty experimentu, které bylo potieba odstranit
pro zajisténi pozadavku kladenych na experiment. Nechybi zde také prubéh samotného
meéfeni a jsou zde popsany i kalibraéni procedury pouzitych piistroji a senzort. Posledni
¢ast v této kapitole je vénovana vysledkum méfeni a kratké diskusi.

Nasledujici kapitola je zaméfena na numerickou simulaci adsorpce COg na aktivnim
uhli. Prvni ¢ast kapitoly je vénovana matematickému modelu. Jsou zde uvedeny ustiedni
rovnice popisujici adsorpci COs na aktivnim uhli, a to véetné pouzitého zpusobu FeSeni
turbulence. V této kapitole je také uveden postup implementace kinetického modelu ad-
sorpce do open-source softwaru OpenFOAM. Jsou zde ukdzéany vysledky ze simulace pii
pouziti zjednoduseného modelu zaloZzeného na principu porézniho média. Nésleduje po-
pis ziskani skutectné geometrie struktury aktivniho uhli a tvorba vypocetni sité pro tuto
strukturu. Dale je zde uvedeno zjednoduseni simulace pti pouziti nahradni struktury misto
skutecné. Vysvétlen je princip tvorby ndhradni struktury a tvorba vypocetni sité. Dalsi
podkapitola se tyka porovnani vysledkl pro jednotlivé niahradni struktury a porovnani
s vysledky pro redlnou geometrii. V této kapitole jsou také obsazeny informace tykajici
se nastaveni okrajovych podminek, volba vhodného algoritmu, nastaveni simulace apod.
V zavéru kapitoly je popsdna simulace adsorpce pii pouziti ndhradni struktury a je zde
uvedeno i porovnani s vysledky ziskanymi z experimentu.
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1.1 Kvalita ovzdusi ve vnitinich prostorach a jeji vliv na clovéka

Tim jak v posledni dobé dochézi k rekonstrukcim starsich budov z duvodu zvyseni tepelné
izolace, tak dochézi ke snizeni infiltrace ¢erstvého vzduchu skrze okna. Pravé diky tomu
doslo ke zvySeni mnozstvi zdravi skodlivych latek v mistnosti pfi srovnani se situaci pred
20 lety.

Znecistujici 1latky mohou byt jak v plynné formé, tak ve formé ¢dstic. Nejcastéjsi
znecistujici latky v mistnosti jsou azbest, cigaretovy kouf, olovo, oxid uhelnaty, oxid
uhli¢ity, ozon, radon a déle skupina latek oznacovana zkratkou VOC (Volatile Organic
tan formaldehyd, chlorofluorouhlik (CIFC), tetrachlorethylen. VOC se vyznacuji tim, zZe
maji vysokou hodnotu vyparného tlaku a to pii teploté odpovidajici typické pokojové
teploté. Jejich vysoky vyparny tlak mé za nasledek nizky bod varu, diky tomu dochéazi k
snadnému odpafovani piipadné sublimaci do okolniho vzduchu. Pravé tieba formaldehyd,
ktery je obsazen ve spousté lepidel, barev, motidel atd., ma teplotu varu -19 °C. Dalsi
zdravi gkodlivé latky vznikaji pfi vafeni a vytapéni, pii kterém se pouziva fosilni palivo.
Pii tepelném zpracovnéani potravin muze dochdzet k tvorbé zdravych skodlivych latek ze
samotnych surovin, nejéastéji z oleje pouzitého ke smazeni [76].

Oxid uhli¢ity (CO2) je znecistujici 1dtka, u které dochdzi nejcastéji k prekroceni limitt
a to diky tomu, ze sam ¢lovék je jejim zdrojem. V tabulce 1 jsou uvedeny uéinky prostiedi
s vysokou hodnotou CO3 na ¢lovéka. Idedlni vnitini prostiedi je s tirovni koncentrace CO»
pod 1000 ppm, kdy se neprojevuji zadné neziadouci ucinky. Koncentrace COo do 2000
ppm, lze brat jako ptijatelné pokud jim neni ¢lovék vystaven po delsi dobu. Pouhd zména
prostiedi, pfipadné spravné vyvétrani mistnosti zpusobi to ze uc¢inky brzo odezni. Uéinky
hlavy pfi koncentracich CO9 vyS§sich nez 2000 ppm. Téchto koncentraci se bézné dosahuje
v Spatné odvétranych loznicich, kde ¢lovék pociti bolest hlavy zejména rédno pii vstavani.
Nad 5000 ppm jsou jiz velice zavazné neziddouci uéinky, které vyrazné ovliviuji zdravi
¢lovéka. Sam jsem mohl pocitit tyto u¢inky a to pri nespravné manipulaci s tlakovou lahvi
CO4 béhem experimentu. Nejednalo se o kratkodobé ucinky a bolest hlavy s nevolnosti
odeznéla az po nékolika hodindch na ¢erstvém vzduchu.

Tabulka 1: Uéinky COg2 na lidsky organismus
Hodnota CO» Ucinky
do 1000 ppm bez tucinkl na lidsky organismus

1000 - 2000 ppm | Unava, snizend koncentrace
2000 - 5000 ppm | bolesti hlavy

nad 5000 ppm | nevolnost, zvySeny tep
nad 15000 ppm | dychaci potize

nad 40000 ppm | ztrata védomi

Slozeni vydechovaného vzduchu je 16 % Og, 79 % Nj, 4 % COsz. Prumérné je vydech-
nuto 0.5 1 v jednom vydechu, kdy pocet cyklu vydech nddech je 14-18 za minutu. Z toho
lze dopocitat, ze ¢lovék vydechne 0,28-0,36 1/min COq. Uvazime-li izolovanou mistnost o
objemu 36 m? a jednu osobu v mistnosti, dostaneme, ze se hodnota koncentrace COy v
dané mistnosti zvysi o 600 ppm/hod. Vezmeme-li v potaz, ze pozad ova koncentrace COqy
je cca 400 ppm, tak jiz za jednu hodinu dojde k dosazeni koncentrace CO9 majici vliv na
osobu v dané mistnosti.

14



Jiz bylo nékolikrat dokazano, ze nejvétsi problém s vysokymi koncentracemi COg
je ve skolach. Neékterda méreni ukazuji dlouhodobé piekroceni limitnich koncentraci na
zékladnich skoldch prvniho stupné [11]. Zde bylo dosazeno prumérné koncentrace COq
2000 ppm a maximalni hodnota vySplhala béhem méfeni az na 4100 ppm. Myslim, Ze je
na misté zduraznit, Zze se jednd o déti ve véku 6-11 let, které jeSté nemaji ponéti o tom,
ze by mohli byt vystaveni tak vysokym koncentracim a jaky maji na né vliv. Tyto vysoké
koncentrace nejsou ojedinélé a vysledky z mnou provedenych méfeni to jen potvrzuji.

Trochu starsi studie [38] porovndva mnozstvi zaku (studentu) a koncentraci CO2. Na
obr. 1 je vyobrazen jeden z vystupu této studie.
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Obrazek 1: Prubéh koncentrace CO2 ve tiidé béhem jednoho dne[38].

Velky vliv na takto vysoké hodnoty COs méa nedostateénd informovanost lidi, ktefi
takové prostiedi okupuji. Nékolikrat se mi potvrdilo, Ze az po informovani dané osoby
o stavu vzduchu v dané mistnosti, se mi zacala svéfovat, Ze se Casto citi unavena, boli
ji hlava a §patné se soustiedi. Z tohoto poznatku lze odvodit nejjednodussi zpusob pro
zajisténi snizeni CO2 v mistnosti a to je dostatecna informovanost lidi o kvalité vzduchu
ve vnitinim prostiedi.

Vysoké koncentrace CO9 se ovSem netykaji pouze Skol. Nékteré studie ukazuji, ze i v
domadcnostech je dosazeno vysokych hodnot[33], konkrétné slo o méreni COy v loznicich
pfes noc (21:00-7:00) a to jak béhem zimniho, tak také letniho obdobi. Studie, kterd
zahrnovala 79 domécnosti ukazuje, ze v 66 % piipadu dosdhla pres noc koncentrace COs
vice nez 1000 ppm. Pfi tzv. 20 minutovém prumeéru se ukézalo, ze v 46 % domaécnosti bylo
dosazeno vic jak 2000 ppm, v 24 % nad 3000 ppm a dokonce v 10 % nad 4000 ppm. Ve
studii je také uvedeno, ze vySsich koncentraci COo bylo dosazeno v prostorach, kde spaly
déti.
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2 Meéreni CO;, ve vnitinich prostorach

Soucasti této prace jsou vlastni méreni koncentrace COo ve vnitinich prostorach. Tato
méfeni lze rozdélit do dvou skupin, kde prvni skupinu tvoii méreni béhem vyuky a tu
druhou méfeni v kanceldfich. Méfeni byla provadéna prubézné béhem celého roku, s
tim Ze pro vyhodnoceni se rozdélila podle toho, v jakém semestru probihala. Béhem
méfeni koncentrace CO2 byl senzor vzdy umistén v oblasti blizko néjaké osoby, ale v
dostatecné vzddlenosti, aby nedochéazelo ke zkresleni tidaju z dusledku piimé expozice vy-
dechovanym vzduchem. Byl proveden i test, pii kterém bylo v mistnosti umisténo senzoru
vice. Vysledkem testu bylo, Zze prumérné hodnoty COo se prakticky shodovaly. Jediny
rozdil byl v piipadé, kdy se jeden ze senzoru nachdzel v blizkosti otevieného okna nebo
dvefi.

Pro méfeni byl vyuzit NDIR (Non-Dispersive InfraRed) senzor COZIR od firmy Gas
Sensing Solutions. Parametry tohoto senzoru jsou uvedeny v tabulce 2. Ukladani hodnot
koncentrace CO9 bylo ve vétsiné piripadu nastaveno po 5 sekundach. O zdznam se staral
pocita¢ Raspberry Pi doplnény dotykovym displejem pro snadnéjsi ovladani. Zafizeni je
na obr. 2. Piistroj byl také doplnén o externi baterii a bylo mozné jej umistén nezavisle
na elektrické zasuvce.

Obréazek 2: Raspberry Pi v ipravé pro méieni COo v mistnosti.
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Tabulka 2: Parametry senzoru pro méreni koncentrace COs

Typ senzoru

COZIR Wide Range CO2

Vyrobce

Gas Sensing Solutions

Zpusob méreni koncentrace COq

NDIR

Rozsah méreni

0-50 000 ppm

Warm-up time

<10 s

Podminky méreni

teplota 0-50 °C

Podminky méreni

vlhkost 0-95 %

Podminky méfeni

tlak 0,95 - 10 bar

Piesnost +70 ppm +/- 5 % z ¢teni
Frekvence 2 Hz

Napdjeni 3,2 -5V

Spotfeba energie 3,5 mW

2.1 Vysledky z méreni CO, ve vnitinich prostorach

Jedno z méteni, které se tykalo méfeni CO9 v kancelafi, je zobrazeno na obrazku 3. Béhem
tohoto méfeni se v kanceldfi stfidalo nékolik osob. V prvnich dvou hodinach se v kancelaii
nachazely 2 osoby a za 75 minut doslo ke zvyseni koncentrace CO2 o 1000 ppm. Nasledné
bylo otevieno okno do rezimu vétrani. V case 2 hodiny od za¢atku méfeni se v mistnosti
vyskytovala tfeti osoba a okno bylo zavieno, zde doslo béhem jedné hodiny k nértustu o
1500 ppm. Po této ¢asti bylo opét okno otevieno do rezimu vétrani a po dobu 30 minut se
v mistnosti nikdo nenachézel. Po této pauze bylo okno opét uzavieno a po dobu 2 hodin
se v mistnosti nachazely 2 osoby. Nasledné doslo k otevieni okna do rezimu vétrani a v
mistnosti se jiz nachazela pouze jedna osoba. Koncentrace CO2 do 1000 ppm byla pouze
12 % celkového casu, v rozmezi 1000-2000 ppm byla 63 % celkového ¢asu a 25 % casu byla

koncentrace COo vyssi nez 2000 ppm.
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Obréazek 3: Priubéh koncentrace COs v kancelaii béhem jednoho dne.
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Na obrazku 4 je zobrazen prubéh koncentrace v kancelafi béhem nékolika dni. Jsou zde
barevné oznaceny casové tseky ve kterych doslo k prekroceni limitnich hodnot koncentrace.
Zelené jsou zobrazeny useky, kdy byla koncentrace nizsi nez 1000 ppm, oranzové jsou
zobrazeny useky s koncentraci nizsi nez 2000 ppm a cervené je tsek s koncentraci vyssi
nez 2000 ppm. Procentuédlné vychézi 54 % casu , kdy byla koncentrace do 1000 ppm, 38 %
casu v rozmezi 1000-2000 ppm a 6 % ¢asu nad 2000 ppm. OvSem kdyz se data zredukuji
pouze na useky, kdy se zaméstnanci nachdzeli v kancelaii, tak dojde k naprosto jinému
rozdéleni. V prvni oblasti do 1000 ppm vychézi 48,5 %, 37 % casu je koncentrace CO»
rozmez{ 1000-2000 ppm a 13,5 % je koncentrace COy vyssi nez 2000 ppm.
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Obrézek 4: Prubéh koncentrace CO9 v kancelafi béhem 3 po sobé nésledujicich dni.

Béhem staze, kterou jsem absolvoval na TU-Dresden jsem mél moznost pokracovat
v méfenich v kanceldfich. Na obrazku 5 je zobrazen prubéh ze 14 denniho méfeni, které
probihalo v #ijnu. Duvod, pro¢ zde toto méfeni zminuji je jev, ke kterému doslo béhem
méfeni. Z grafu je moznost vidét, jak postupné dochézelo k nérustu koncentrace COs na
zacatku pracovni doby (zacdtkem pracovni doby je misto, kde dochdzi ke zvyseni konce-
trace CO3). Tento jev ma jednoduché vysvétleni a to nedostateéné vyvétrani mistnosti po
skonéeni pracovni doby.
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Obréazek 5: Prubéh koncentrace COg v kanceldii na TU-Dresden béhem 14 po sobé
nésledujicich dni.

Dale bylo provedeno nékolik kratkych mérenich, kdy délka méfeni odpovidala jedné,
piipadné dvéma vyucovacim blokum. Tato méfeni byla provddéna v nékolika ucéebnéch.
Piiklad z méfeni béhem jednoho vyucovaciho bloku je zobrazen na obrazku 6. Béhem
vyuky bylo v u¢ebné 27 lidi a vyuka probihala v zimnim semestru. Zde byla koncentrace
CO5 do 1000 ppm pouze 3 % casu, 37 % casu byla hodnota v rozmezi 1000-2000 ppm a
60 % casu byla koncentrace CO9 vyssi nez 2000 ppm.
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Obrazek 6: Prubéh koncentrace COs ve vyuce.
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Zajimavé jsou i udaje z méfeni dvou po sobé jdoucich vyucovacich bloku. Ty jsou
zobrazeny na obrazku 7. Béhem méfeni byla oteviena okna do rezimu vétrani a dvefe do
mistnosti byly zavieny. Zde se v prvnim bloku nachézelo 25 lidi a ve druhém bloku se
nachéazelo 15 lidi. Pfi tomto méfeni doslo ke zvlastni situaci, kde v prvni ¢asti doslo k
narustu koncentrace CO2 na hodnotu kolem 2000 ppm a nésledné k malému poklesu a
viceméné ke stabilizaci koncentrace COgy uvniti. Zvlastni je na tom faktu pfedevsim to,
ze béhem tohoto bloku nedoslo k zadné zméné podminek, nebylo nijak manipulovano s
okny ani s dvefmi. V druhém bloku doslo k prakticky norméalnimu prubéhu koncentrace
COa, pouze se postupné snizujicim pifrustkem COq. Procentudlné pro celé méieni vychazi
pouze 9 % v oblasti do 1000 ppm, 81 % v rozmezi 1000-2000 ppm a 10 % v oblasti s
koncentraci CO9 vySsi nez 2000 ppm. Oproti predchozim ¢asovym prubéhtm je zde vidét
vétsi kolisani hodnot, to bylo zpusobeno nastavenim filtrovani, kde misto 16 hodnot, zde
byly vyuzity k filtrovani pouze 4 hodnoty.
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Obrézek 7: Prubéh koncentrace CO9 ve vyuce béhem dvou vyucovacich blok.

Zobrazené vysledky z méfeni ve vyuce se tykaly vzdy jedné mistnosti. Objem mistnosti
ve vysledku nemél takovy vliv na prubéh koncentrace COa, jaky jsem ptvodné ocekéaval.
Mnohem vétsi vliv na méfené hodnoty mél lidsky faktor a to jak z pohledu vyucujiciho,
tak z pohledu samotnych studentu. Toto se zejména projevovalo béhem zimniho semestru,
kdy byla mistnost pfed zacatkem vyuky ziidkakdy vyvétrana.

Celkové bylo provedeno vice jak 2000 hodin méfeni v kancelafich a pfiblizné 200
hodin méfeni ve vyuce. Souhrnnd statistika z méfeni je v obrdzku 3. Prumérna hod-
nota byla vypoctena tak, ze pro jednotlivé méfeni byl vypocten prumér a néasledné byly
zprumérovany jednotlivé pruméry. Toto bylo provedeno z duvodu ruznych délek trvéani jed-
notlivych méfeni. Timto zpusobem tak mély jednotlivé zaznamy stejnou vahu a nedoslo tak
k ovlivnéni vysledné hodnoty kviuli dlouhym zdznamtm jednotlivych méfeni. V tieti fadku
tabulky je uvedena hodnota 20 minutového priméru koncentrace COs. Ta se vypocte z
méfeni tak, ze vzdy pro 20 minutovy interval je vypoc¢tena primérnd hodnota a nasledné
je brana pravé maximalni hodnota z daného métreni. Hodnoty v tfeti fadku jsou tedy
zprimérované viechny maximalni 20ti minutové priméry z jednotlivych méfeni. V fadce
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4 je pak uvedena pouze maximalni hodnota 20 minutového pruméru, ktery byl naméfen.
V poslednim fadku tabulky je pak maximalni hodnota, ktera byla béhem vSech méfeni

nameérena.

Tabulka 3: Souhrnné vysledky z méreni koncentrace COs ve vnitinich prostorach.

kancelar kancelar vyuka zima | vyuka léto
zima léto
prumérnd hodnota 1630 1300 1730 1240
koncentrace CO2 (ppm)
maximalni prumérnéd hodnota 2580 1970 3247 2150
koncentrace CO2 (ppm)
20 minutovy prumeér 2230 1680 2630 1780
koncentrace CO2 (ppm)
maximalni 20 minutovy 4650 3810 5320 3370
prumeér koncentrace COs
(ppm)
maximaéalni hodnota CO» 4980 4260 5730 3670
(ppm)

Podivame-li se blize na jednotlivé hodnoty, muzeme jasné vidét, ze béhem zimniho
semestru byly obecné naméfeny vyssi koncentrace CO2 nez v semestru letnim. Déle pii
pohledu na vysledky prumérnych hodnot se muze zdat, ze to s irovni CO» ve vnitinich pro-
storach neni tak hrozné. Mnohem vice vypovidajici je ovSem tidaj 20 minutovych pruméri,
ktery vice sdéluje o irovni CO2 v dané mistnosti, zejména pak pii méreni béhem vyuky.
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3 Snizovani CO,

Metody snizovani COy (zachytavani COs) lze rozdeélit do nékolika skupin. Prvni moznosti
je snizeni CO9 pomoci absorpce [14]. Jednd se o proces, pii kterém atomy, molekuly nebo
ionty jedné latky vstupuji do objemu druhé latky (kapalina nebo pevna latka). Absorpce
muze byt jak fyzikalniho, tak chemického charakteru. Pro zachytavani COs se napiiklad
pouziva hydroxid sodny (NaOH) [74], ktery dokaze zachytit 1,39 kg CO4 na 1 kg NaOH.
Tento materidl ma avSak nevyhodu v tom, Ze po zachyceni COs se neda regenerovat.
Existuji i dalsi latky, které se vyuzivaji k absorpci COq, jako tfeba mono-ethanol-amin
(MEA). Prave MEA umoznuje opétovnou regeneraci, ale v porovnani s NaOH nem4 tak
velkou absorpéni kapacitu (1 kg CO2 zachyti 1,39 kg MEA). Ackoli se jednd o velmi
pouzivanou latku, tak ma jednu vyraznou negativni vlastnost a to ze podporuje korozi
materialu.

Dalsi metodou je membrénova separace COz [39] [40], kde je momentalné nejveétsi
vyzkum v oblasti polyimidovych membran. Existuji ale i dalsi materidly jako poly-ether
oxidy, uhlikova molekuldrni sita atd. U membran je velice dulezité, pro jaké prostredi se
budou pouzivat. Jedné se zejména o slozeni smési plynt z které budeme COq zachycovat.
Obecné by ale membriana méla disponovat vlastnosti jako vysoka permeabilita COs, vy-
sokd selektivita CO2/Na, levna vyroba, nizka cena, teplotni a chemickd stabilita a hlavné
odolnost proti starnuti.

Relativné novou technologii je kryogenni separace COz [59], kterd se pouzivd zejména
pro odstranéni COy ze zemniho plynu. Tato metoda nepotiebuje zddnou chemickou latku
k procesu separace ale vyuziva termofyzikalnich vlastnosti. COg ma teplotu sublimace pii
atmosferickém tlaku Ty, = —78,5°C (COg9 neexistuje pii atmosferickém tlaku v kapalné
formeé) a metan (C'Hy) ma Ty, = —182°C.

Posledni metoda, kterou zde zminim je zpusob snizovéni COs pomoci adsorpce [49].
Hodné vyzkumu tykajici se adsorpce je v soucasné dobé pravé zaméreno na zachytavani
COz ze spalin [50] [68] [43] [65]. Vyzkum v oblasti vyuziti adsorpce pro zachytdvani COq
ve vnitinim prostiedi je spiSe okrajovy a zabyva se predevSim testovanim soucasnych
materialu [36], [32]. V dohledné dobé asi nelze ocekévat, ze by se situace zménila, nebot
prioritni bude snizeni emisi CO4 ze spalin.

Pritom zachytavanim COs by se daly zaroven snizit energetické naroky na systém
vétrani a vytapéni [32]. Vysledky ze studii ukazuji, ze pomoci adsorpce by se dalo usetfit
30-60 % energie na systému vytapéni a vétrani. Je nutné ovSem podotknout, ze tato
moznost je stale ve fazi vyvoje a je potieba tuto metodu provérit pro Siroké spektrum
podminek. Nicméné se jednd o jeden z moznych sméru snizeni energetické ndrocnosti
budov a pravé adsorpci, se budu v této praci dale vénovat.

Vyborny ptehled o zpusobech zachytavéani COs je v knize od autoru Metze a spol [44].
Tato kniha mi velice pomohla ze zorientovat v oblasti zpusobu separace CO9 a zdjemcum
o tuto problematiku ji viele doporucuji.
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4 Adsorpce

Pojmem adsorpce nazyvame déj, pii kterém dochazi k zachytavani jedné latky na povrchu
druhé latky. Obraceny proces, tedy déj pii kterém dochéazi k uvoliovani jedné latky z
povrchu druhé, je nazyvan desorpce. Pfi fyzikéalni adsorpci (fyzisorpce) se jedna o ulpivéni
molekul plynu (adsorbatu) na povrchu pevné latky (adsorbentu) z dusledku pritazlivych
Van der Waalsovych sil. Tento druh adsorpce umoznuje ulpivani adsorbatu na povrchu
adsorbentu i ve vice vrstvach.

Chemicka adsorpce (chemisorpce) je na rozdil od fyzikélni adsorpce zprostiedkovana
silnymi vazbami. Pfikladem chemické adsorpce je adsorpce vodiku na povrchu platinovych
kovu. Pfi této adsorpci dochézi k ulpivani adsorbdtu na adsorbentu pouze v jedné vrstve.
Zjednoduseny popis adsorpce a desorpce je na obrazku 8.

Latka A

.‘/\_.

Latka B

gl _
/;\dsorpce

0 /

Obréazek 8: Adsorpce a desorpce na adsorbentu.

Adsorbent

4.1 Adsorpcni rovnovaha

Adsorpéni rovnovaha se dé popsat pomoci Helmholtzovy energie F [61].

N
F=—8dT —pdV + > pidn; (1)
i=1
kde n; je pocet molu slozky i, p je tlak, S je entropie, T je teplota, V je objem, u; je
chemicky potencial slozky i. N znaci celkovy pocet slozek v systému.
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Zavedenim nové proménné nazyvané povrchovy tlak (v zahrani¢ni literatuie oznacovan
jako "spreading pressure” ), ktery znaci rozdil mezi povrchovym napétim ¢istého povrchu
a povrchovym napétim povrchu pokrytého adsorbdtem [56]. Tento tlak je definovan jako:

ou >
r=-(2) 2)
(8‘4 S,Vin
kde A je povrch a U je vnitini energie. Pro lepsi predstavu je nize uveden defini¢ni vztah
pro tlak:
ou
=— (= . 3
b <(9V> Sn ( )
Nahrazenim tlaku za povrchovy tlak dostaneme
N
dF = —SdT — 7dA+ Y pidn;. (4)

=1

Po integraci pii konstantnim 7, T a p je Helmholtzova energie

N
FZ—ﬂ'A-i-Z/LZ‘TLZ‘. (5)
i=1
Diferencovanim ziskame
N N
dF = —mdA —dr A+ padn; + > nidp;. (6)

i=1 i=1

Z vyse uvedené rovnice lze ziskat Gibbsovu rovnici dosazenim za dF

N
—Adm + SdT + Z nidp;. (7)
i=1

Pro rovnovéhu za izotermnich podminek dostaneme rovnici, kterd spojuje chemicky
potencial a povrchovy tlak:

N
—Adm + Z nidp; = 0. (8)
i=1

4.2 Adsorpcni teplo

Jde o teplo uvolnéné béhem procesu adsorpce. Toto teplo je kladné a jedna se tedy exo-
termni proces. Pii zvysujici se teploté adsorbentu (pfi konstantnim tlaku) dochézi k po-
klesu mnozstvi adsorbované latky v adsorbentu.

Adsorpéni tepla mohou byt diferencidlni, pfipadné integralni [4]. Diferencidlni ad-
sorpéni teplo je teplo uvolnéné pii adsorpci jednoho molu adsorbdtu v takovém mnozstvi
adsorbentu, kde adsorbované mnozstvi vztazené na jednotkovou hmotnost adsorbentu (q)
je témeér konstantni. Diferencialni teplo klesa s rostoucim adsorbovanym mnozstvim, kde
pro fyzikalni adsorpci pfiblizné odpovida kondenzaénimu teplu adsorbované latky. Dife-
rencidlni teplo zavisi na stupni obsazeni povrchu. V souvislosti s obsazenosti povrchu jsou
zavedeny dvé hodnoty adsorpénich tepel a to prvni diferencidlni adsorpéni teplo a posledni
diferencidlni adsorpéni teplo. V piipadé prvniho jde o mnozstvi tepla, které se uvolni pii
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adsorpci na ¢istém povrchu. V piipadé posledniho jde o teplo teplo uvolnéné na témér
obsazeném povrchu. Diferencialni adsorpéni teplo se vypocita z nasledujictho vztahu

Olnp\ _  dul9) (9)
oT 4 RT?’
kde p je tlak, g je naadsorbované mnozstvi latky v adsorbentu, g, je diferencialni adsorpéni
teplo, R je univerzalni plynova konstanta, T je teplota. Po integraci dostaneme vztah

ToT,
%:R<21>mm (10)

Integralni adsorpéni teplo je teplo uvolnéné pii adsorpci 1 molu adsorbatu na mnozstvi
¢istého adsorbentu, kde je adsorbované mnozstvi rovno . Toto teplo se stanovuje expe-
rimentdlné pfi izotermnich piipadné adiabatickych podminkach. Mezi diferencidlnim a
integralnim adsorpénim teplem plati vztah

Qteplo(Q) = ;/Oa Qa(Q)dQ' (11)

4.3 Adsorpéni izotermy

Existuje mnoho zptsobu vypoctu parametri adsorpce. Nejcastéji jsou méfeny adsorpéni
izotermy, neboli zavislost adsorbovaného mnozstvi na tlaku pfi konstantni teploté. Déle
se méri také adsorpéni izobary, neboli zavislost adsorbovaného mnozstvi na teploté pii
konstantnim tlaku. Z experimenti vyplynulo nékolik zdkladnich typu adsorpénich izoterm.
Na obrazku 9 je zobrazena zakladni klasifikace podle TUPAC z roku 1985. V nékterych
literaturach byva klasifikace rozsitena na 9 izoterm a to rozdélenim I, IT a IV na 2 varianty
[55].

v v Vi

Specifické adsorbované mnozstvi g

Relativni tlak p/p,

Obrazek 9: Klasifikace adsorpénich izoterm [2].

Nize jsou uvedeny nejcastéji pouzivané izotermy v oblasti, kterou jsem se zabyval.
Kazd4a z téchto izoterm se hodi pro popis jiného druhu adsorbentu. Nelze tedy fFici, ze
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by existovala jedna obecna adsorpc¢ni izoterma, ale je potieba pro kazdy material najit
vhodnou adsorpéni izotermu na zikladé dat ziskanych z experimentu. Rovnice adsorpénich
izoterm jsou ve své podstaté stavové rovnice.

4.3.1 Langmuirova izoterma

Tato izoterma popisuje jednovrstvou adsorpci, hodi se tedy spiSe pro popis chemické ad-
sorpce. Predpokladem je, Zze adsorbované molekuly se vzajemné neovliviiuji a pravdépodobnost
adsorpce je stejnd na vS8ech mistech povrchu. V oblasti nizkych tlaki je izoterma prak-
ticky linearni a v oblasti vysokych tlaku se blizi limitni hodnoté. Jde o jednu z nejstarsich
pouzivanych izoterm.

Kp
* = —_— 12
q Qmaxl —i—Kp? ( )
kde K se vypocte pomoci
Ti
K—Koexp< 0), (13)
T
konstanta Ky je pak urcena z experimentu.
6 6

*

q (kmol/kg)

*

q (kmol/kg)

p (bar) p (bar)

Obréazek 10: Langmuirova izoterma, vlevo zavislost na maximalni adsopéni kapacité a
vpravo zavislost na konstanté K.
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4.3.2 Tothova izoterma

Jednd se o roz§iteni Langmuirovy izotermy. Vyuziti najde zejména pro vice vrstvou ad-
sorpci a heterogenni systémy.
. Kp

q = Qmaxw- (14)

q (kmol/kg)

*

p (bar)

Obrdzek 11: Téthova izoterma.

4.3.3 Henryho izoterma

Jde o nejjednodussi izotermu, ktera je déna linedrni zavislosti. Tento typ izotermy je platny
pouze pro nizké tlaky.

q* = Kep, (15)
kde K. je Henryho konstanta.
6
5 ,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,
4 ,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,
<
S3f
=
*W
2 L
K,=5 ——
s K=4 ——
K,=3
0 ‘ ‘ ‘ ‘
0 02 0.4 0.6 0.8 1
p (bar)

Obrézek 12: Henryho izoterma.
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4.3.4 Freundlichova izoterma

Tato izoterma je ddna empirickym rozsifenim Henryho adsorpce. Na rozdil od Langmui-
rovy izotermy neni v oblasti nizkych tlaku linedrni a v oblasti vysokych tlaku se neblizi
limitni hodnoté. Byla pouzita naptiklad pro adsorpce vodnych roztoku na kokosovém pra-
chu modifikovaném pryskytici [7].Kde np je Freundlichuv parametr 0<np<1.

* n
q = Kep'". (16)
10
8 L .
% 6F i
N
S}
g
2
vt |
o an(])_g -
np=0.8 ——
np=0.6
2 L .
0 ‘ ‘ ‘
0 0.5 1 1.5 2
p (bar)

Obrazek 13: Freundlichova izoterma.

4.3.5 Freundlichova-Langmuirova izoterma

Izoterma, ktera vznikla empirickym rozsifenim Langmuirovy izotermy.

. Kp"r
qd = dmazx W .

28 _
4+ |
&
B
Q
3 L .
g
*w nF=1.0 —_—
2 np=0.8 ——— |
np=0.6
] .
0 . . . .
0 1 2 3 4 5

p (bar)

Obrazek 14: Freundlichova-Langmuirova izoterma.
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4.3.6 Dubinin-Astakhova izoterma

Jde o izotermu, kterd je nejcasteji spojovana s popisem adsorpéni rovnovahy pro aktivni

uhli[8].
= [ 2]

Gmaz je maximalni hodnota adsorpce na saturacnim tlaku, E aktivacni energie F =
25M J/kmol, R univerzélni plynova konstanta R = 8314.J/kmol K, T teplota, ps saturaéni
tlak, p tlak, n Astakhov exponent n = 1.5.

6 6
’c‘o 5
N S
S S
S S
i S RT/E=0.] ——
2 ¢ RT/E=0.2 — -
RT/E=0.3
1 . 1 -
0 | | | | 0 | | | |
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1 0 0.2 0.4 0.6 0.8 1
P/pg P/ps

Obrézek 15: Prubéhy Dubinin-Astakhov adsorpénich izoterm, vlevo zavislost na gmaz,
vpravo zavislost na poméru RT/FE.

4.3.7 BET izoterma

Tato izoterma dostala svuj nazev podle autorua Brunauera, Emmeta a Tellera. Jde v pod-
staté o rozsiteni Langmuirovy izotermy na vicevrstvou adsorpci. Tato izoterma byva casto
doporucovana pro piipady, kdy je potieba stanovit specificky povrch adsorbentu. Vétsina
komerénich analyzatoru pro méfeni adsorpce vyhodnocuje data pomoci této izotermy.

cL
* Ps ) (19)

R GRIEER)

Konstanta C je ddna vztahem

C =exp <—qaR_qu> , (20)

kde ¢, je adsorpéni teplo a g je kondenzacni teplo. Tvar izotermy zavisi na velikosti
tepel. V piipadé ze || > |gr| vyjde konstanta C' > 1. Pokud je |gq| < |gk| je konstanta
C < 1. Obrazek 16 pak ukazuje rozdil tvaru BET izoterm.
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p (bar) p (bar)

Obréazek 16: Prubéhy BET adsorpénich izoterm, vlevo C>1, vpravo C<1.

4.4 Kinetika adsorpce

Pro kineticky popis byva nejc¢astéji pouzivan model Linear Driving Force (LDF)[20]. Kde
jeho pouzitelnost pro numerickou simulaci adsorpce byla nékolikrat ovérena [60][25] a i
pres svoji jednoduchost je dosazeno velice dobré shody s experimentem.

% — k" ~a), 1)

kde k je koeficient pfenosu hmoty pii adsorpci. Dalsi model, ktery lze pouzit pro popis
kinetiky adsorpce vychazi z difuze. Tok hmoty pfi adsorpci je pak vyjadien ve formé

O
Jp=—L 22
k kdk &Tz ’ ( )
kde Lyj je koeficient difuze. Dosazenim za chemicky potencidl ziskdme upraveny tvar rov-

nice

Olnpyg (23)

i

kde R je univerzalni plynova konstanta, T je teplota py je tlak
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4.5 Adsorbenty

Materiél, na kterém dochdzi k ulpivéni (zachyceni) dalsi latky (kapaliny ¢i plynu) se nazyvé
adsorbent. Adsorbenty lze jednoduSe popsat jako materidly s velkym specifickym povr-
chem. Tieba aktivni uhli ma specificky povrch vice jak 1000 m? na 1 gram materilu.
Modifikaci vyrobniho procesu lze docilit pozadovanych adsorpénich vlastnosti a lze tedy
vytvorit z jednoho materidlu vice druhu adsorbentu [49]. To je velice vyhodné pro vyrobni
proces z pohledu jednotné vstupni suroviny pro tvorbu adsorbentu.

Za jeden z nejuniverzalnéjsich adsorbentt lze povazovat aktivni uhli. To byva vyrabéno
v nékolika podobéch (praskové, granulované, extrudované, monolit). Nékolik praci testo-
valo aktivni uhli ve formé monolitu [68] [36], ale obecné nebylo dosazeno takovych para-
metru jako tfeba pro praskové nebo granulované aktivni uhli. Dalsi typ aktivnimu uhli jsou
aktivované uhlikové textilie [47], které napiiklad byly zkouseny zde na TUL na textilni
fakulté. Jednou z jejich nejvétsich vyhod jsou dobré mechanické vlastnosti. Pravé tieba
monolit aktivniho uhli byl velmi kiehky a tim byla limitovana jeho pouzitelnost. Uhlikové
textilie jsou dobfe tvarné a lze je snadno vrstvit. Ukazka aktivniho uhli je na obrazku 17,
kde vlevo jsou peletky a vpravo monolit aktivniho uhli. Monolit aktivniho uhli ma oproti
jinym formam jednu velkou vyhodu a to ze pro jeho zahiivani se da vyuzit Joulova jevu,
diky tomu, zZe je monolit celistvy. Tato vyhoda je blize vysvétlena v podkapitole tykajici
se regenerace adsorpénich vlastnosti.

Obrazek 17: Aktivni uhli ve formé a peletek a monolitu

Dalsim velmi ¢asto pouzivanym adsorbentem jsou zeolity [25]. Velice zajimavy je
zpusob tvorby monolitu a to pomoci 3D tisku [64]. Touto metodou byla sice sniZena
maximélni adsorpéni kapacita na 90 % oproti praskovému zeolitu zato vSak umoziuje
tvorbu monolitu pfimo na miru dané aplikaci. Bohuzel na rozdil od aktivniho uhli maji
zeolity nevyhodu v podobé degradace adsorpéni kapacity s rustem poctu cykla [54]. Zeo-
lity byly hojné testovény pro pouziti pii zachytdvani COqy ze spalin [43]. Ukazka zeolitu
je na obrazku 18. Zeolit vyrobeny pomoci technologie 3D tisku je zobrazen na obrazku
19. Je pozoruhodné jak se technologie 3D tisku zac¢inéd uplatiiovat i v celku netradi¢nich
odvétvich a pravé aplikace této technologie pti tvorbé adsorbenttt vypadd velice slibné.
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Obrazek 19: Zeolit vyrobeny 3D tiskem [64]

Nejnovéjsi a také nejslibnéjsi skupinou adsorbentu jsou kovové organické struktury
(Metal Organic Framework - MOF) [53] [16] [42]. Ty jsou zatim ve fazi testovéni ad-
sorpénich vlastnosti a jejich §ir§i nasazeni lze o¢ekdvat v pribéhu nékolika let. Jednd se
zejména o pievedeni technologie vyroby téchto materidli z laboratorniho prostiedi do
prumyslového méfitka. V soucasné dobé je jejich vyroba ptilis ndkladnd, a proto se pii
vyzkumu novych struktur také zohlediiuje moznost masové vyroby. Ukazka snimku ma-
terialu z mikroskopu je na obrazku 20 a krystalickd struktura je na obrazku 21.
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Obrazek 21: Struktura MOF [17]

Souhrnny piehled o tfech jmenovanych skupindch adsorbentt je v tabulce 4.5. Piehled
zékladnich vlastnosti jednotlivych materidli je uveden v tabulce 5 pro aktivni uhli, v

tabulce 6 pro zeolity a v tabulce 7 pro MOF. Tabulky byly pfevzaty z piehledového
¢lanku Ben-Mansoura a spol. [5].

33



Tabulka 4: Souhrn vlastnosti adsorbentu.
Specifikace Zeolity Aktivni uhli MOF
Aplikace produkce Ho vysokotlaka adsorpce zachytavani COq
CO, ze spalin
Selektivita nizka stfedni pro CO2 nad vysoka
CO3/N, No
Energeticka vyrazna pfi nizsich teplotach malo naro¢na ale
naroc¢nost nez pro zeolity, méné limitovédna nizsimi
regenerace energeticky naroc¢néjsi teplotami
nez u MOF
Kapacita stfedni nizsi nez u zeolitd pro vysokd
nizké tlaky a vySsi pro
vysoké tlaky
Stabilita ve snizend kapacita nehraje roli nestabilni
vlhkém
prostiedi
Cena velmi nizka umérna vysoka
Vyhody velké mikropéry a | vysoka vodivost, velmi moznosti ovlivnéni
mezopory, sttedni tepelné a chemicky velikosti péru, velky
adsorpce COq pii stabilni, lehky, s specificky povrch
normalnich velkymi specifickym
podminkéach povrchem, mala
energeticka naroc¢nost
Nevyhody adsorpce vlhkosti horsi adsorpéni zatim ekonomicky
(nizka adsorpce vlastnosti v porovnédni | nevyhodny, narocna
COa,), energeticky se zeolity a MOF a komplikovana
narocné priprava, citlivy na
vlhkost,
nepouzitelny pro
vysoké teploty
(zniceni struktury)
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Tabulka 5: Parametry aktivniho uhli

Adsorbent | Teplota | Tlak Kapacita | Povrch| Selekti Reference
(°C) (kPa) | CO, BET -vita
(mol/kg) | (m?/g) | COz/N>
Aktivni uhli
NCLK3 25 120 3.5 - 30 (pfi | Gonzédlez a spol.
130 kPa, | [21]
50 C)
NCHA29 25 120 2.3 - 20  (pri | Gonzdlez a spol.
130 kPa, | [21]
50 C)
NaSB31 25 4000 27 3024 - Marco-Lozar a spol.
41
KL31 25 4000 22 2540 - Marco-Lozar a spol.
41
KA21 25 4000 17.5 2156 - Marco-Lozar a spol.
[41]
NORIT 30 120 2.4 942 7 Plaza a spol. [50]
R2030CO2
Carbon 25 101.3 3.1 490.6 - Thiruvenkatachari
fiber com- a spol. [65]
posites
Olive stones | 50 120 0.61 1113 18 Gonzéalez a spol.
22]
Almond 50 120 0.58 822 20 Gonzalez a spol.
shells [22]
NolKCla- 25 120 2.03 1091 2.54 Gil a spol. [18]
600 (oproti
CH4)
NolKCla- 25 120 1.91 804 2.69 Gil a spol. [18]
1000 (oproti
CH4)
No20S- 25 120 1.83 1233 2.26 Gil a spol. [18]
1000 (oproti
CH4)
Cu/Zn-16% | 30 100 1.98 730.53 | - Hosseini a spol. [28]
AC
Cu/Zn-20% | 30 100 2.26 599.41 | - Hosseini a spol. [28]
AC
Cu-16% AC | 30 100 1.99 645.21 | - Hosseini a spol. [28]
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Tabulka 6: Parametry zeolitu

Adsorbent | Teplota | Tlak | Kapacita| Povrch| Selekti | Reference
(°C) (kPa) | COq BET -vita
(mol/kg)| (m?/g) | COs/Ny
Zeolity
Zeolite 13X | 50 100 3 585.5 - Dantas a spol.
12]
Zeolite 30 100 4.3 - - Wang a spol. [70]
13X-APG
Zeolite A5 | 30 100 3 499 - Wang a spol. [70]
LEZ -13X 50 101.3 | 4.6 12.7 - Cho a spol. [10]
LEZ -A5 50 101.3 | 5.2 16.8 - Cho a spol. [10]
ZSM - 5 25 120 0.7 - 4.6 Hefti a spol. [27]
Zeolite 13X | 25 120 4.5 - 28 Hefti a spol. [27]
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Tabulka 7: Parametry MOFu

Adsorbent | Teplota | Tlak | Kapacita| Povrch| Selekti | Reference
(°C) (kPa) | CO2 BET -vita
(mol/kg)| (m/g) | COs/Ny

MOF

HKUST-1 30 1000 | 8.07 1326 - Ye a spol. [73]

MIL- 30 1000 | 7.19 2549 - Ye a spol. [73]

101(Cr)

Zn2(hfipbb) | 25 101.3 | 0.4545 - 40 Xu a spol. [72]

2(ted)

CPM-5 0-25-40 | 105 3-2.3-1 - 14.2 (pri | Sabouni a spol.

0 C) -1 [57]
16.1

MOF-177 40 100 0.65 4690 3 Mason a spol. [42]

Mg2-MOF- | 40 100 7.5 1800 63 Mason a spol. [42]

74

IRMOF-1 25 3500 11.1 2833 - Millward a spol.
145)

IRMOF-3 25 3500 | 10.3 2160 - Millward a spol.
[45)

IRMOF-6 25 3500 | 10.5 2516 - Millward a spol.
[45]

IRMOF-11 | 25 3500 | 8.9 2096 - Millward a spol.
145)

HKUST-1 25 3500 7.3 1781 - Millward a spol.
[45)

Zn-MOF-74 | 25 3500 | 7.1 816 - Millward a spol.
145)

MOF-505 25 3500 | 0.70 1547 - Millward a spol.
[45)

Cu-TDPAT | 25 100 0.59 1938 - Li a spol. [37]

Na- 25 100 6.2 - 440 Nalaparaju a

rhoZMOF spol. [48]

Mg- 25 100 8 - 680 Nalaparaju a

rhoZMOF spol. [48]

Al- 25 100 8 - 590 Nalaparaju a

rhoZMOF spol. [48]

MIL-53(Al) | 30 1000 | 5 - 5.5 Nalaparaju a
spol. [9]

MIL- 30 101.3 | 0.67 1894 4.6 Xian a spol. [71]

100(Fe)

MIL- 30 101.3 | 1.05 3360 5.9 Xian a spol. [71]

101(Cr)
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4.6 Zpiusoby regenerace adsorpcnich vlastnosti materialu

Zpusoby uvolnovani COq lze odvodit ze stavové rovnice adsorpce. Adsorpéni kapacita
materialu zavisi predevsim na teploté a tlaku. Zménou téchto parametru docilime zménu
maximalntho mnozstvi, které je schopen materidl adsorbovat. Lze tedy snizenim tlaku
nebo zvysenim teploty uvolnit z materidlu (adsorbentu) naadsorbovany plyn piipadné
jinou latku. Tento druh regenerace je ale mozny pouze v piipadé, ze se jedna o fyzikalni
adsorpci. U adsorpce chemického puivodu jsou vazby mnohem silnéjsi a ¢asto je regenerace
adsorbentu nemozna.

Prvni zpusob regenerace se uskutecéiiuje pomoci zmény tlaku. Tento zpusob je oznacovan
jako Pressure Swing Adsorption (PSA) [25]. V tomto pfipadé je snizeni adsorpéni kapa-
city docileno snizenim tlaku v systému s adsorbentem. V piipadé,ze je dosazeno prakticky
nulové hodnoty tlaku, dojde k uvolnéni veskerého adsorbéatu z adsorbentu. Tento zptisob
je oznacovani jako Vacuum Swing Adsorption (VSA) [26].

Druhy zptisob regenerace je dosazen pomoci zmény teploty a byvéd oznatovan jako
Temperature Swing Adsorption (TSA)[66], [58]. ZvySenim teploty adsorbentu totiz klesé
jeho maximalni adsorpéni kapacita a dojde tedy k uvolnéni prebyteé¢ného plynu z adsor-
bentu. V posledni dobé se hojné vyuziva dalstho zptisobu oznacovaného jako Electric Swing
Adsorption (ESA) [36] [54] [23]. Tento zpusob je zalozen na Joulové jevu, kdy dochézi k
zahtivani adsorbentu diky jeho zapojeni ke zdroji elektrického napéti. Jde tedy o variantu
TSA cyklu. Regenerace adsorbentu pomoci ESA se vyuziva zejména pro adsorbenty ve
formé monolitu. Mtze se jednat o monolity vyrobené extrudovanim, p¥ipadné technologii
3D tisku. U adsorbentu ve formé prasku ¢i pelet je tento zpusob regenerace prakticky
nemozny.
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5 Meéreni adsorpce na aktivnim uhli

Tato kapitola se zabyva sestavenim experimentu pro méfeni adsorpce COo na aktivnim
uhli. Aktivni uhli bylo vybrano z davodu jeho bezztratové regenerace, dostupnosti a nizké
porizovaci cené. Aktivni uhli jsem pouzil ve formé pelet. Pro regeneraci aktivniho uhli
byl zvolen princip TSA, tedy regenerace materidlu zménou teploty adsorbentu. Zménu
teploty muzeme docilit jednak zménou teploty smési, kterd bude proudit aktivnim uhlim,
ptipadné aktivni uhli vyhiivat kontaktné. Kontaktné vyhiivat aktivni uhli by se dalo
pomoci topnych spiral ¢i patron. Divod volby principu T'SA je mnohem mensi naro¢nost
na zafizeni v porovnani s PSA. U principu PSA je totiz potieba zafizeni na zménu tlaku. V
piipadé pouziti principu TSA ke snizeni CO4 z okolniho vzduchu ve vnitinich prostordch
by byla implementace zaiizeni mnohem snazsi, a také by nebylo tak hlu¢né.

5.1 Zarizeni pro méreni adsorpce

Pro méfeni adsorpce CO2 pomoci smycky TSA bylo potfeba sestavit jednoduché zafizeni.
Pozadavky na toto zafizeni byly:

e regulace teploty aktivniho uhli

e regulace mnozstvi priviadéného vzduchu

e regulace mnozstvi COg v pfivadéném vzduchu.
e méfeni vstupni a vystupni koncentrace COo

Zjednodusené schéma zafizeni je na obrazku 5.1. V ramci této prace bylo postupné navrzeno
a vyhotoveno nékolik verzi zafizeni a to z duvodu postupné eliminace nedokonalosti jed-
notlivych verzi zafizeni.

mérfeni pratoku

X méreni CO2 méfeni CO2

méreni pratoku Reaklor s

% aktivnim uhlim
CO2 X

Obrazek 22: Schéma zafizeni pro méreni adsorpce CO2 na aktivnim uhli.

VZDUCH
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5.1.1 Prvni verze

Prvni verze zafizeni se sklddala z komory s aktivnim uhlim (AC) a ventildtoru, ktery
privadél vzduch do komory. Mezi ventilatorem a komorou byl dodateény vstup COs, ten
slouzil ke zvyseni koncentrace COs v pfivadéném vzduchu. Hodnota koncentrace COo
byla méfena senzory pied a za adsorpéni komorou. Data ze senzortu pro méieni koncen-
trace COs byla ukldddana pomoci softwaru GasLab. Zvyseni teploty aktivniho uhli bylo
provadéno vzduchem, ktery proudil do komory. Ten byl ohfivan za pomoci topné spiraly
umisténé v prostoru mezi ventilatorem a komorou. V této verzi se objevilo hned nékolik
nedostatku. Tim nejzdsadnéjsim nedostatkem byla omezena regulace prutoku vzduchu
komorou. Regulace byla provadéna na ventildtoru pomoci zmény otacek. Regulace byla
velmi citlivd a bylo prakticky nemozné opakovat méfeni se stejnym prutokem. Prutok se
ménil i v zavislosti na mnozstvi aktivniho uhli v komote Dalsim nedostatkem byl ohfev
aktivniho uhli pomoci pfivadéného vzduchu. Uhli se prohiivalo postupné od mista, kde
vstupoval vzduch do komory az k mistu, kde z ni vystupoval. Bylo prakticky nemozné
docilit rovnomeérné teploty v celé objemu aktivniho uhli. Schéma zafizeni je na obrazku
23.

Regulace Ohfev smési

CO, topnou spiralou
Komora s AC

N / ull

L\_ ® o :

| !

\ [ ] O
Vstup CO, Méreni
koncentrace

O

Méreni
koncentrace

Ventilator co,

Obrazek 23: Model prvni verze zafizeni pro méfeni adsorpce.
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5.1.2 Druha verze

Na zakladé popsanych nedostatku byla sestavena dalsi verze. Ta se od prvni varianty lisila
zejména v piivodu vzduchu. V tomto piipadé byl ventilitor nahrazen pfivodem vzdu-
chu z tlakové nadoby. Schéma zafizeni je na obrdazku 24. Vzduch do komory vstupoval
¢tyfmi otvory a vystupoval jednim velkym otvorem na druhé strané komory. Senzor pro
méfeni vstupni koncentrace COs byl umistén za smésovac¢em vzduchu a COs a zaroven
pred rozdélovacem proudu. Vystupni koncentrace CO2 byla méfena pomoci kontinudlniho
odsavani smési na vystupu. Odsavani bylo provedeno pomoci malé vakuové pumpy. Data
ze senzoru byla zpracovdvéna stejné jako v prvnim pfipadé pomoci softwaru GasLab.
Prutok vzduchu byl regulovan rotametrem umisténym pied sméSovacem vzduchu a COs.

Regulace Ohfev smési

Co, topnou spiralou Vystup smési
Vstup ‘ Komora s AC
vzduchu ] / ]

S piStaaGese || |

Méreni CO,

Regulace
pritoku
vzduchu

Méreni CO,

Obrazek 24: Model druhého zafizeni pro méreni adsorpce.
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5.1.3 Treti verze

U tieti verze zafizeni nebyl jiz ohiivan pfivadény vzduch, ale bylo zahiivdno aktivni
uhli. Zahiivani bylo provedeno pomoci topnych patron umisténych v prostoru s aktivnim
uhlim. Ochlazeni aktivniho uhli bylo provedeno vzduchem, ktery vstupoval do komory, pii
soucasném vypnuti topnych patron. V tomto ptipadé se zlepsilo prohiivani aktivniho uhli
a nedochézelo k tak velkym rozdilim teplot v uhli jako v pfedchozim pripadé. Problém byl
s chlazenim aktivniho uhli. Zde bylo opét tézké dosdhnout rovnomeérné teploty v celém ob-
jemu a to v dusledku toho jak vzduch vstupoval do komory na jedné strané a vystupoval
na strané druhé. Nepomohlo ani pridani médénych trubi¢ek do komory, kterymi prou-
dil pfivadény vzduch. Ty mély slouzit k dosazeni rovnomérnéjsiho ochlazovani aktivniho
uhli. Rozdil teplot aktivniho uhli v komote nebyl jiz tak velky, ale stdle vyrazné ovliviioval
samotné méfeni. Ukazka z méfeni na tieti verzi zafizeni je zobrazena na obrazku 26.

MéFeni CO Méfeni CO,
Regulace 2
ol (0 )
Vstup Komora s AC
vzduchu ] / []

C

\

Vstup €O, Ohfev smgsi ~ VYStup smesi
Q ‘\’f/ tepelnymi
patronami
Regulace
pritoku
vzduchu

Obrazek 25: Model tieti verze zafizeni pro méfeni adsorpce.

Obrazek 26: Ukazka z méreni adsorpce na aktivnim uhli pro tfeti verzi zafizeni.
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5.1.4 Ctvrta verze

Ctvrta verze zaifzen{ se od predchoziho lisila v nékolika ohledech. Komora s adsorbentem
byla vyrobena z hliniku a plastovych vicek. Vnitini prumér komory byl 78 mm a délka
komory 100 mm. Do komory se veslo 150 g aktivniho uhli. Topné patrony byly umistény do
pouzdra komory. Chlazeni adsorbentu bylo provedeno jak pomoci piivodniho vzduchu, tak
také pouzdrem komory. V pouzdie komory se kromé otvori pro topné patrony nachézel
i systém kanalku pro piivod vzduchu, ktery slouzil k ochlazeni komory na pozadovanou
teplotu. Touto upravou se docililo rychlejsiho ochlazeni adsorbentu. Zaroven bylo dosazeno
rovnomeérné teploty ve sméru proudu vzduchu. Bylo ale potieba zlepsit i pfenos tepla ve
sméru kolmém na proud vzduchu. Tak aby se teplota ve stiedu tolik neliSila od teploty u
stény komory. Pro zlepSeni pienosu tepla byly do komory umistény hlinikové vzpéry, které
mély za cil zvétsit teplosménnou plochu. Touto upravou bylo dosazeno rozdilu teplot v
komote do 2 °C. Schéma zafizeni je na obrazku 27. Bo¢ni a ¢elni pohled na komoru je na
obrazku 28 a 29.

Méreni CO,

Pomocna Ohfev komory

Regulace Zebra tepelnymi
o atronami Vystup smési
prutoku P ystup
vzduchu  Vstup vzduchu  Vystup vzduchu
ro chlazeni ro chlazeni
Regulace P P

co,

Obréazek 27: Ctvrtd verze zafizeni pro méfeni adsorpce COs.
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/I prutokoméry

komora s AC

vstup smesi

Obrézek 29: Celni pohled na komoru s aktivnim uhlim.

Dalsi velkd zména byla v podobé vystupu vzduchu z komoru. Zde jiz nebyl pouzit
jeden velky otvor, kterym odchazel vzduch z komory, nybrz se zde stejné jako na vstupu
nachézely Ctyfi otvory. Z téchto ¢tyT otvoru byl pomoci hadi¢ek a spojek opét vytvoren je-
den vystup. Pfed komorou s adsorbentem a za ni byl umistén Cozir senzor pro méfeni kon-
centrace COsq. O zobrazeni a zdznam dat z Cozir senzoru se staral mini poc¢ita¢ Raspberry
PI model 3. Senzor komunikoval s Raspberry pomoci UART rozhrani. Data ze senzoru
byla zpracovavana jednoduchym skriptem, ktery zabezpecoval jejich archivaci a zobra-
zeni na displej. Tento kéd je soucdsti prilohy. Pozdéji byl senzor Cozir nahrazen senzorem
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K30-FR, ktery byl piesnéjsi nez senzor Cozir. Udaje o senzoru jsou uvedeny v tabulce 8.
Nahrada senzoru nebyla z duvodu jeho presnosti, ale kvuli chybovosti pfi méfeni. senzor
byl citlivy na kolisani napéti, ke kterému dochéazelo pii manipulaci se senzorem. V piipadé
ze doslo u senzoru k poklesu vstupniho napéti, bylo ho potieba znovu zkalibrovat.

Tabulka 8: Parametry senzoru K30-FR pro méfeni koncentrace COq

Typ senzoru K30-FR 1% CO-
Vyrobce CO2Meter
Zpusob méreni koncentrace COo | NDIR

Rozsah méreni 0-10 000 ppm
Warm-up time < 1 min
Podminky méfeni teplota 0-50 °C
Podminky méfeni vlhkost 0-95 %
Podminky méfeni tlak 0,95 - 5 bar
Piesnost +5 ppm +/- 1 % z ¢teni
Frekvence 2 Hz

Napajeni 5-14V
Spotieba energie 7 mW

Dilezitym prvkem zafizeni bylo vyhifvani komory. Vyhiivani bylo fizeno 8 bitovym
pocitatem Arduino MEGA. Na ten byly napojeny relé, které se staraly o spinani topnych
patron a také fidily ventil pfivodu vzduchu, ktery komoru chladil. Program, ktery fidil
vyhfivani a topeni vychazel z programu pro PID regulaci a na zdkladé prubéhu teploty
béhem experimentu byl postupné odladén pro docileni periodického priubéhu teploty na
vystupu. Porovnani prubéhu ziskané z experimentu se sinusovym prubéhem je na obrazku
30.

45 T

exp

sin(t) - - -

Teplota (°C)

25 | | | | |
0 1000 2000 3000 4000 5000 6000

Cas (s)

Obrézek 30: Porovnani naméfeného prubéhu teploty s teoretickym priibéhem.
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Soucasné Arduino zaznamenavalo hodnoty teploty v nékolik mistech v komote a také
vystupni teplotu vzduchu, ktery komoru chladil. Teplotni pole ziskané z experimentu bylo
déle pouzito pro potieby numerické simulace. Udaje 0 pouzitém senzoru pro méfeni teploty
jsou v tabulce 9.

Tabulka 9: Parametry termistoru pro méfeni teploty

Typ senzoru NTC termistor 10K
Rozsah méreni -20 az 105 °C
Odpor 10K +/- 5%
Referen¢ni teplota | 25 °C

B-konstanta 3950K +/- 1 %
Napajeni 3,3V

Na zaveér je potfeba zminit, ze bylo snahou mit zafizeni co nejmensi, ale zaroven docilit
opakovatelnosti méfeni. Predkladal jsem, Ze zmenSenim mnozstvi aktivniho uhli se bude
dat docilit rychlejsi zmény jeho teploty a celkové tak zkratit ¢as ohfevu a chlazeni u TSA
smyc¢ky. Pokusy o zmenseni zafizeni nevedly ke zdarnému konci a to z duvodu nemoznosti
presné nastavit prutok smeési. Nastaveni pozadovaného prutoku COgy (koncentrace COq
v smési) bylo velice citlivé a bylo prakticky nemozné nastavit pozadovanou vstupni kon-
centraci CO,. Skrtici ventil, ktery reguloval pritok nebyl dostateéné piesny pro tak malé
prutoky.
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5.2 Prubéh meéieni

Samotné méfeni jsem provedl v nékolika krocich. Prvnim krokem bylo zvazeni mnozstvi
pouzitého aktivniho uhli. Aktivni uhli bylo pétkrat zvazeno a byla bréana v potaz prumérné
hmotnost. Déle bylo potieba zkalibrovat senzory pro méreni koncentrace COs. Postup ka-
librace téchto senzoru je popsdn nize v podkapitole vénujicim se kalibraci senzoru. Kalib-
race byla provadéna vzdy pfed kazdou sérii méfeni.

Dalsi krok spocival v nastaveni hodnoty vstupni koncentrace CO2. Nastaveni bylo pro-
vedeno pomoci dvou rotametri, na kterych byly nastaveny pozadované prutoky. Kontrola
nastaveného mnozstvi byla provedena pomoci senzoru na méfeni koncentrace COg. Smés
plynu v tomto pripadé nesla do komory s aktivnim uhlim, ale ustila do volného prostiedi.
Po nastaveni prutoku doslo k pfesmérovani smeési do komory a bylo zapnuto uklddani
hodnot ze senzoru. Po nékolik naméfenych seriich nebyl jiz pouzivdn prutokomér pro na-
staveni koncentrace COs, ale byla brana v potaz pouze hodnota ze senzoru pro méfeni
koncentrace CO4 u vstupu do komory a také jiz nebylo manipulovéno s vstupem smési do
komory. Po zaplnéni aktivniho uhli bylo zapnuto ohiivani komory pro opétovné uvolnéni
naadsorbovaného COs. Po uvolnéni naadsorbovaného mnozstvi bylo zapnuto chlazeni ko-
mory.

U kazdé série nebyla brana v potaz data z prvniho méfeni z duvodu manipulace s
vstupem smési do komory a nezndmé hodnoty naadsorbovaného mnozstvi CO9 v aktivnim
uhli. Série méfeni se sestavala z minimalné péti méfeni.

V tabulce 10 jsou uvedeny hlavni parametry pii méfeni. Pivodnim zamérem bylo
proméiit pracovni smycku s teplotni diferenci az dT=50°C, ale vzhledem k limittim zafizeni
byl nakonec zvolen maximalni rozdil teplot dT=20°C. U vyssiho dT dochézelo k vyraznym
rozdilum teploty uvniti komory a vysledky z experimentu tak byly zatizeny obrovskou
chybou. Jedna z moznosti jak zamezit vyraznym rozdilum je prodlouzenim casu jedné
periody smycky. Timto prodlouzenim by dochazelo k rovnomérnéjs§imu prostupu tepla od
topnych spirdl pres zebra az k aktivnimu uhli. Pfi testovani ale bylo potieba prodlouzit
periodu smy¢ky minimélné na dvojnasobek oproti ptivodni a i tak nebylo dosazeno dobrého
vysledku tykajici se rozlozeni teploty v komore.

Tabulka 10: Parametry nastaveného experimentu

Mnozstvi AC 150 g
Prutok 1,5 1/min
Spodni teplota TSA 30 °C
Teplotni diference 10, 15, 20 °C
Cas zahtivani 10 min
Cas chlazeni 10 min
Perioda TSA 20 min
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5.3 Kalibrace senzoru

Pro zajisténi pfesného méteni byly senzory pro méfeni koncentrace COq kalibrovany pied
kazdou sérif méfeni. Senzor Cozir umoznuje dva druhy kalibrace, prvni z nich je kalibrace
na danou hodnotu koncentrace COs a druhy je kalibrace na nulovou hodnotu COs.

Prvni zpusob kalibrace byl proveden pomoci pfesného nastaveni koncentrace CO2 na
vstupu do senzoru. Toto nastaveni bylo provedeno pomoci samostatného nastaveni prutoku
vzduchu a prutoku COs. Timto zpusobem se do kalibrace vnasela chyba a to vzhledem
k neznamé koncentraci COo ve vzduchu v tlakové nadobé. Tato nepiesnost byla ¢asteéné
eliminovana pomoci vysoké koncentrace COy smési (25000 ppm). Uvazovénim koncentrace
CO2 v nddobé maximalné 800 ppm byla teoreticka odchylka vysledné koncentrace kolem
3,2 %.

Druhy zptsob kalibrace na nulovou koncentraci COg byl proveden pomoci proplachu
senzoru Cistym dusikem. Pro zajisténi co nejvétsi piesnosti byl zvolen dusik cistoty 5.0
(Gistota plynu 99,999 %). Tento zpusob méa nékolik vyhod oproti piedchozimu zpusobu.
Hlavni vyhoda je nezavislost na nastaveni prutoku plynu do senzoru a déle eliminace vlivu
nezndmé koncentrace COq v okoli. Tento zpusob kalibrace byl uplatnén pro v8echna finalni
méfeni pro tuto préci.

Obrazek 31: Ukazka z kalibrace senzoru.

Kromé senzortt na CO4 bylo potfeba kalibrovat i senzory pro méfeni teploty. Ty byly
kalibrovany pomoci dalsiho pristroje, ktery byl zvolen jako etalon. Kalibrace byla prove-
dena na nékolika hodnotach teploty pro zajisténi co nejvétsi presnosti méteni.

48



5.4 Vysledky z méreni

V této podkapitole jsou uvedeny vysledky ze tfech sérii experimentu, u kterého se lisil
rozdil teplot. Jak jiz bylo zminéno v ptfedeslé kapitole, tak prvni perioda smycky byla
odebrana z vysledka. Celkové tedy bylo naméfeno 6 period pracovni smycky TSA pro
kazdou teplotni diferenci.

5.4.1 TSA smycka s dT=10 °C

V tomto méfeni byla spodni teplota 30 °C a horni teplota byla 40 °C. Na obrazku 32 je
prubéh teploty a vystupni koncentrace COo béhem 5 period pracovni smycky. K drobnym
odchylkam dochézelo v misté konce periody, respektive za¢atku nové. Odchylka v prubéhu
je z duvodu, ze regulace teploty byla nastavena pro kopirovani sinusového profilu a ne pro
dodrzeni stejného vykonového cyklu. Muzeme si povS§imnout, ze odchylky v prubéhu tep-
loty béhem jednotlivych smycek se promitly do vystupni koncentrace. LiSi se zejména
minimdlni hodnota koncentrace. Zavislost vystupni koncentrace CO4 na teploté vychazi v
souladu s teoretickymi poznatky. Tyto poznatky jsou v kapitole tykajici se numerické si-
mulace. Maximum vystupni koncentrace CO9 odpovida inflexnimu bodu teplotni kiivky. V
oblasti maximaln{ a minimaln{ teploty béhem smy¢ky je vystupni koncentrace CO2 shodna
s vstupni koncentraci. To odpovida tomu, ze aktivni uhli je v téchto bodech zaplnéno na
maximéalni kapacitu.
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Obréazek 32: Prubéh teploty a vystupni koncentrace COs béhem pracovni smycky pro
dT=10 °C.
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5.4.2 TSA smycka s dT=15 °C

Spodni teplota byla 30 °C a horni teplota byla 45 °C. Pti pohledu na ziskany prubéh si
muzeme povSimnout strméjsiho rustu teploty v prvni ¢dsti zahi{vani pro vSechny periody
TSA smycky. Pro nizsi teplotni diferenci nebyl pozorovan takovy rozdil. Tato odchylka
bude mit jisté vliv na vystupni koncentraci COs. Graf teploty vystupni koncentrace CO2
je na obrazku 33. Strmé&jsi rust teploty mél za nésledek také strméjsi rust koncentrace COs.
Zajimavé je, ze prubéh vystupni koncentrace ma vcelku hladky prubéh, co se tyce tvaru
kiivky, az na oblast kolem hodnoty 3000 ppm, kterd odpovida vstupni koncentraci COs. V
této oblasti jsou vidét drobné fluktuace. Muj predpoklad je, ze se jedna o fluktuace vzniklé
pti regulaci teploty v komote. Tyto fluktuace nejsou v prubézich teploty patrné z duvodu
nizké citlivosti teplotniho ¢idla. Mnohem mensi fluktuace vystupni koncentrace COq jsou
rozeznatelné i pro teplotni diferenci dT=10 °C. Predpokladam, ze velikost téchto fluktuaci
bude zaviset pravé na teplotni diferenci smycky a zejména pak na gradient teploty. Cim
vys§i bude gradient teploty, tim vétsi budou fluktuace vystupni koncentrace COs.
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Obréazek 33: Prubéh teploty a vystupni koncentrace COs béhem pracovni smycky pro
dT=15 °C.
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5.4.3 TSA smycka s dT=20 °C

V poslednim testovaném piipadé méla spodni teplota hodnotu 30 °C a horni teplota byla
52 °C. Duvodem pro zvoleni hodnoty 52 °C bylo Ze pro tuto hodnotu byl ¢as zahfivani a
chlazeni prakticky stejny pro dany prutok. Pfi snaze docilit horni teploty 50 °C se nikdy
nepodafilo zopakovat stejny prubéh pro vice smycek. Snazil jsem se tento nedostatek
odstranit Upravou programu pro regulaci teploty, ale nakonec jsem se spokojil s horni
teplotou 52 °C. Program regulace pii tpravé na horni teplotu 50 °C obsahoval pfilis
mnoho korekénich konstant, které byly zavislé na nastaveni horni teploty. A to byl diuvod
pro¢ jsem nakonec zvolil horni teplotu smyc¢ky 52 °C. Prubéh teploty a koncentrace COq
na vystupu z komory je na obrizku 34. Stejné jako v predchozich pfipadech jsou zde patrné
drobné fluktuace kolem hodnoty 3000 ppm koncentrace COs. Vzhledem k tomu, Ze jsou
vidét podobné tvary téchto fluktuaci jako v predchozich ptipadech, tak to do jisté miry
potvrzuje fakt, ze se jedna o vykyvy teploty pii regulaci. Programové nastaveni regulace
bylo pro v8echny piipady stejné.
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Obréazek 34: Prubéh teploty a vystupni koncentrace COs béhem pracovni smycky pro
dT=20 °C.
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5.4.4 Porovnani TSA smycek

V této podkapitole jsou smycky vzdjemné porovndny. Na obrazku 35 jsou porovnany
prubéhy teploty jednotlivych smyéek. Prubéhy vystupni koncentrace CO» jsou na obrézku
36. U prubéhu koncentrace je vidét, ze smycky s dT 15°C a 20°C se pfilis nelisi, jako tomu
je v pripadé mezi smyckami s dT 10°C a 15°C. Je to z duvodu exponencidlni zavislosti
adsorpcéni kapacity na teploté. Blize je tento jev popsan v kapitole numerickych simulaci.
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Obréazek 35: Priubéh teploty béhem pracovni smycky.
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Obrézek 36: Pribéh vystupni koncentrace COs.
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Porovnani adsorbovaného a desorbovaného mnozstvi CO3 je ukazano na obrazku 37.
Zajimavy jev je u druhé a tieti smycky. Zde jde vidét ze pro teplotni diferenci ve druhé
smycce se adsorbovalo vétsi mnozstvi CO4 pro teplotni diferenci dT=15 °C nez pro dT=20
°C. Tento rozdil se nasledné projevil ve tfeti smycce, kdy zase doslo k uvolnéni COs z
aktivniho uhli.
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Obrézek 37: Adsorbované a desorbované CO9 v aktivnim uhli pro jednotlivé smycky.

Béhem experimentu adsorpce/desorpce pomoci TSA smycky jsem otestoval i vétsi
mnozstvi aktivniho uhli (250 g) a byl také pouzit vétsi prutok (3 1/min). Byla pouzita delsi
komora, v které se bohuzel nedokazalo docilit rovnomérného rozlozeni teploty. Dochazelo
zde k znaénym vykyvim vystupni koncentrace CO2 mezi jednotlivymi smyckami, respek-
tive prubéh vystupni koncentrace CO2 byl pro jednotlivé smycky nahodily. Vzhledem k
tomu, zZe se nepodaiilo dosdhnout opakovatelnosti vysledki v tomto experimentu, tak zde
vysledky z této studie neuvadim. Pravé tento nepovedeny experiment vedl ke zkraceni
komory a naslednému zlepSeni opakovatelnosti TSA smycky. Myslim, ze je dobré zde tuto
skute¢nost zminit, protoze se z ni da vychazet pfi navrhu zafizeni, které bude schopno
zachycovat COs z okolniho vzduchu v mistnosti. Toto zafizeni by bylo schopno pracovat
pouze v ur¢itém rozsahu prutoku pro dané mnozstvi aktivniho uhli.
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6 Numericka simulace

V této sekci je popsan matematicky model pouzity pro feSeni procesu adsorpce. Podrobnéji
je popsan vliv teploty aktivniho uhli na proces adsorpce/desorpce a s tim souvisejici
vystupni hodnota koncentrace COs z komory s aktivnim uhlim. Jsou zde dale uvedeny
zjednodusené simulace TSA smycky pouzivajici metodu porézniho média a porovnani
vysledku s experimentem. Postup ziskdni geometrie a tvorba vypocetni sité struktury ak-
tivniho uhli je blize popsan v samostatné podkapitole. Déle je uvedena metoda nahrazeni
realné struktury aktivniho uhli pomoci umélé ndhradni struktury. V zavéru kapitoly je pak
porovnani simulace pracovni smycky TSA pomoci ndhradni struktury s experimentem.

6.1 Matematicky model

Matematicky model proudéni tekutiny, ktera je adsorbovana v poréznim médiu se sklada
z rovnice kontinuity, rovnice zachovani hybnosti, rovnice transportu hmoty, rovnice za-
chovani energie a z kinetického modelu adsorpce. V nasem piipadé byl jako kineticky
model adsorpce zvolen model LDF.
Rovnice kontinuity
dp  9pV;

qu 8{[:j

= —kpacMac(q" — q). (24)

Rovnice zachovani hybnosti

opVi | 0pViV; _ Op n OTij
ot a$j N 8;1% 8xj

— VikpacMac(q* — q) + fi. (25)

Rovnice zachovani energie

OpH  0OpHV; 0p Op oV; 0 < oT
——+ = —+
8333‘ a(lij

==+ V:— o A— | — AH,k M *—q). (26
ot ij 8t+ gaxj+7_3 8$]> aRPAC AC(q Q) ( )

Kineticky model adsorpce

9q _

o = h(a" — q), (27)

kde H je celkova entalpie, AH, je adsorpéni teplo, k je koeficient pfenosu hmoty
pii adsorpci, M 4¢ je molekularni hmotnost aktivniho uhli, p je tlak, q je nadsorbované
mnozstvi, ¢* je maximalni adsorbované mnozstvi, T je teplota, u; je slozka rychlosti,\ je
koeficient tepelné vodivosti, u je dynamickd viskozita, p je hustota smési, pac je hustota
aktivniho uhli, 7;; je tenzor vazkych sil.
Pro newtonovskou tekutinu plati, ze:

(Vi oV 2. OV OV
Tig = (8$j + ox; 35” (9xk> + G0y oz’ (28)

kde d;; je Kroneckerovo delta, ¢ je objemova viskozita.

LY



Vypocet zavislosti viskozity na teploté
Jednim ze zpusobu vypocétu je pomoci Sutherlandova vztahu. Tento vztah je asi jednim z
nejpouzivanéjsich pfi numerickych simulacich.

1% - <T>3/2 TO+Svisc

— — 29
Ho To T + Svise ’ ( )

kde S je Sutherlandova konstanta, kterad zavisi na pouzité tekutiné a pg je viskozita pii
teploté Ty. Tabulka 11 obsahuje hodnoty Sutherlandovych koeficientii pro vybrané plyny.

Tabulka 11: Sutherlandovy koeficienty pro vypocet viskozity
’ plyn ‘ o (kg/m*s) ‘ To(K) ‘ Syisc(K) ‘
vzduch | 1.7894-107° | 273.11 | 110.56
CcO 1.62-107° | 273.15 100
CO» 1.37-107° | 273.15 | 222.2
H, 0.86-107° | 273.15 79
Ny 1.66 - 10> | 273.15 109
0, 1.87-10~° | 273.15 127

Pro vypocet viskozity smeési existuje opét nékolik zpusobu vypoctu. Nize jsou uvedeny
pouze ty, které se bézné pouzivaji pro piipad smési plynu.
Hmotnostni metoda

Mmiz = Yapa +YBup. (30)
Gambillova metoda
1/3 1/3 1/3
Honie = Yap* + Yug”. (31)

Porovnani obou metod je na obr. 38, kde smés je slozena ze vzduchu a COs. Zde jde
vidét, ze Gambillova metoda predikuje vét$i hodnotu viskozity smési. Maximum rozdilu
hodnot viskozity je dosazeno pro smés 50 % vzduchu a 50 % COs.
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Obrézek 38: Porovnani vypoctu viskozity smési
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6.1.1 Large Eddy Simulation

Jednou z moznosti jak fesit turbulentni proudéni je metodou Large Eddy Simulation
(LES). Tato metoda je zaloZena na filtrovani ustfednich rovnic, kdy se oddéli viry na ty,
které je mozné zachytit vypocetni siti a ty které jsou mensi nez vypocetni bunky dané
sité. Sifka filtru je tedy svdzand s vypocetni siti, ¢m mensf bude rozmeér vypocetni buiiky
tim také bude mensi sitka filtru. Viry, které jsou mensi nez sitka filtru se modeluji pomoci
sub-gridnich modeli. Rozklad okamzité rychlosti je pak ve tvaru

V; = UZ‘ + Uy, (32)

kde V; je okamzitd rychlost, U; = V; je filtrovand rychlost a u; je sub-gridni rychlost
Filtrované Navier-Stokesovy rovnice jsou ve tvaru

( + )%
M Hfsgs a$j

opVi  OpViVy _ 05 | 0
ot dr;  Ox; Oz

— VikpacMac(q¢* —q) + fi.  (33)

Filtrovana energeticka rovnice pro celkovou entalpii

oT —
A(‘)Tj — pcpu;©

Opfl | OpHV,  Op

0
= - o — kAHupacMac(q* — . (34
875 833j 8% + 8:1:j k aPAC AC(q q) + fz (3 )

Druhy ¢len na pravé strané rovnice obsahuje jak molekularni, tak i turbulentni pfenos
tepla.
Filtrovana rovnice transportu hmoty

oY —
D—
Do, - pu;Y

opY  0pYV; 0
ot Ox; 8x]

—kpacMac(q" —q) + fi, (35)

kde prvni ¢len na pravé strané obsahuje molekularni a turbulentni pfenos hmoty.
V mé préci jsem pouzival subgrid model WALE. Subgridni viskozita pro tento model
se vypocte ze vztahu.

d od
v A, <S”S”) (36)
sgs — P _ 5/2 5/4
SijSij + (53 Sij)
§d — 1 (~.2. 4+ ~2..) _ 35472 (37)
iy 92 9i5 T Yji 3 5 9kk>
N . 01,
9ij = YikGki; 9ij = Dz (38)
J
= 1 [ou; Ouy
Sij = 2 <6xj * 8@7) ' (39)
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6.1.2 Partially Averaged Navier-Stokes

Jednd se o hybridni piistup feSeni turbulence s proménnym rozliSenim. Hlavni myslenka
spociva v aplikaci libovolného filtru na tstiedni veli¢iny. Rozklad rychlostniho pole podle
toho filtru je pak ve tvaru

Vi = Ui +u;, (40)

kde stejné jako pro LES V; znaéi okamzitou slozku rychlosti, U; = (V;) je fitrovana (¢astecné
stfedovand) rychlost a u; je nevyfesend (sub-filter) rychlost. Casteéné stiredované Navier-
Stokesovy rovnice jsou ve tvaru

(Vi)

8p<‘/%>+<9p<%><vj> op) 0
axj

ot or; 0w 0z, [(“ )

] —(ViYkpacMac(q* — q) + fi- (41)

Model turbulence je aplikovan na zakladé dvou rozhodujicich parametri. Prvnim parame-
trem je pomér nevyfesené turbulentni kinetické energie vuci celkové turbulentni kinetické
energii fi a tim druhym je pomér nevyieSené rychlosti disipace vuéi celkové rychlosti
disipace. Pomér fi se vypoc¢ita pomoci vztahu:

K

fk - ]{7 ’

kde, k je celkova turbulentni kinetickd energie a k, je nevyfeSend turbulentni kineticka

energie. V piipadé, Ze je parametr fi roven 0 pfejdou tustiedni rovnice do tvaru DNS. V

opa¢ném piipadé, kdy je parametr fi roven 1 jsou rovnice ve tvaru pro RANS. Obdobné
je pak zaveden parametr pro rychlost disipace

(42)

€y
= —, 43
fe=~ (43)
kde € celkova rychlost disipace a e, je nevyfeSend rychlost disipace. Pro specifickou

rychlost disipace
_ Wy eu/ (B ku)  fe

= 2u o Sl P Je 44
MEUT e TR “
Dvourovnicovy modek k-e dle Spaldinga je v tipravé pro PANS [19]
0 (pky) 0 (pujky) 0 ([ y Oky
- Pu — Cu a. \ T 43 |>» 45
ot * Ox;j utt 0xj \ Opy 0T (45)
0(pey)  O(pujey) Puey g2 0 iy Oy
- _or iy 9 Hu O 4
ot + Ox; ky, 2 ke + 0xj \0eu, 05 ) (46)
modelova konstanta C7, se vypocte dle
. i
e2 — C€1 + = (Cs2 - Csl) (47)
e
a nevyfesend turbulentni (virova) viskozita je ve tvaru
ki
Hu = PCM;- (48)
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Pravé modelova konstanta C, je to, ¢im se odliSuje metoda PANS od URANS. Diky
této modifikaci je spravné modelovan pomér produkce a disipace turbulentni kinetické
energie.

Turbulentni model k-w SST je pak v dpravé pro PANS [35]

0(pky) = 0(pujky) —— 0 ok,
=P u * uku — | T U | 49
ot + 8.73]‘ k /8 p + 8xj b 8xj ( )
. o * 2
0 (pwu) + 0 (pu]wu) _ lPku . i _1 ﬁiwuku . /Bpwu
ot Oz, Vy fw vy fw (50)
) Ok, fw 1 Oky Oky
— | Tou=— 1— F1,)2p00 —————
+8a:j ( 81’]) +( ! ) a4 2fk Wy, 8:63‘ 8a;j
a nevyteSend turbulentni (virova) viskozita je ve tvaru
alku
L= 51
= maa{arw; (S), o} 1)
kde modelové konstanty jsou
D=t 20 de (52
ok [k
Py = g+ Efe (53)
ow [k
Prw = min (P i) (54)
8ui
Py = Toy— 55

Hlavni davod pro¢ v této praci uvadim tento piistup FeSeni turbulence je, Ze v po-
rovnani s LES nenf tak nachylny na kvalitu sité (viz studie [34]). Je to z duvodu, ze filtr
rozliSeni je fizen na zakladé charakteru proudu a ne jen lokalnim rozmérem vypocetni
sité. Pro dalsi vyzkum jsem vybral model PANS k-w SST. Dvourovnicovy turbulentni mo-
del k-w SST je asi jednim z nejpouzivangjsich RANS turbulentnich modeli, zejména pro
jeho dobré chovani v blizkosti stény. Pravé to, ze se tento model ve velké mife pouziva v
nejruznéjsich prumyslovych aplikacich, mé vedlo k vybéru tohoto modelu pro dalsi studium
adsorpce-desorpce pomoci PANS.
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6.1.3 Turbulentni pifenos tepla

V energetické rovnici se vyskytuje ¢len turbulentniho pfenosu tepla u;0 a ten je potfeba
doplnit vhodnym vztahem. Vodorovna ¢ara nad ¢lenem znaci libovolny filter. Pro vypocet
tohoto ¢lenu existuje nékolik moznosti:

e gradientovd hypotéza (turbulentni Prandtlovo ¢islo)
e zobecnénd gradientova hypotéza
e algebraicky model turbulentniho pienosu tepla

e transportni rovnice pro turbulentni prenos tepla
Jednoducha gradientova hypotéza

—_— Vt oT
—u;0 = Pr, 0z, (56)
kde turbulentni Prandtlovo ¢islo Pr;=0.85 az 0.9 ve volném proudu. Tato hypotéza je
ekvivalent Boussinesqové hypotéze o turbulentni vazkosti. Konstantni Pr; Ize predpokladat
pouze ve volném proudu, ale v blizkosti stény tento predpoklad neplati. O aproximaci Pry
v blizkosti stény se pokouselo nékolik autoru [31, 30, 69].
Zévislost pouze na hodnoté y*[31]

Pry =143 —0.17y"1/4, (57)

Zavislost dle Kayse [30] s vyuzitim turbulentniho Pecletova ¢isla

= 1 + CPer _ (CPey)? (1 —exp <—1>>] - (58)

2Prioe /Prisg CPei/Priso ’

kde turbulentni Pecletovo ¢islo Pe; = Re;Pr = “tPr, turbulentni Prandtlovo éislo
daleko od stény Pri &~ 0.85, konstanta C=0.3

Modifikovany vztah dle[69], ktery nepredpokladal Pris, ~ 0.85, ale zavedl pro négj
vztah

P’I"t

kde konstanta D=100 pro vétsinu piipadu.
Zobecnéna gradientova hypotéza
— oT
—u;0 = Co1 M — 60
u; AT 5 (60)
kde modelova konstanta Cg1=0.3 a turbulentni ¢asové méiitkor; = k/e.
Algebraicky model turbulentniho pirenosu tepla[63]
— oT
—u;0 = C@Tt(Uij + aij)(‘)i’ (61)
Lj
symetrickd o;; a asymetrickd c;; ¢ast turbulentni vodivosti je
oij = Cy00i5 + 001% + 002%7 (62)
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aij = CooiWij + Cor Ty <Wi 44 ij“lk“’“> , (63)

koeficienty Cy0,C51,Cr2,Cq0 a Cu1 jsou blize popsany v ptiloze E.

Pro numerické simulace v této praci nakonec byl vybran turbulentni prestup tepla
jednoduchou gradientovou hypotézou s konstantnim turbulentnim Prandtlovym ¢éislem.
I kdyz se jednd o jednoduchy model, ktery casto vede pii pouziti s modelem RANS k
nadhodnoceni pfestupu tepla (zejména pii pouziti sténovych funkei), tak v piipadé pouziti
LES i PANS jde o celkem ¢astou variantu. Tento model zavisi na turbulentni viskozité a
pokud bude mezni vrstva spravné modelovéana, tak lze ocekdvat spravné chovani tohoto
modelu v blizkosti stény.

6.1.4 Turbulentni pifenos hmoty

Podobné jak energetickd rovnice obsahovala ¢len pro turbulentni pienos tepla, tak i trans-
portni rovnice pro pienos hmoty obsahuje ¢len turbulentniho pfenosu hmoty. V tomto
ptipadé je zde analogie s jednoduchou gradientovou hypotézou, kterd zavadéla turbu-
lentni Prandtlovo ¢&islo, a to v podobé zavedeni turbulentniho Schmidtova ¢isla. Hodnota
turbulentniho ¢&isla je pro vétsinu piipadu Sc¢; = 0,7 — 0,9 pii pouziti LES. V piipadé, ze
se pouzije piistup RANS, tak optimalni hodnota muze byt v rozsahu Sc; = 0,2 —1,3 a je
potieba dat velky pozor na spravnou volbu této hodnoty [67]. Pro muj pfipad jsem zvolil
hodnotu Sc¢; = 0.7, kterd je obecné doporucovana a s touto hodnotou pracuje i vétsina
vypocetnich softwaru.

Y = (64)
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6.2 Validace PANS pro pfestup tepla/hmoty

V této casti disertacni prace se vénuji ovéreni metody PANS pro prestup tepla/hmoty.
Pro ovéteni byl zvolen pfipad pfestupu tepla u obtékaného vyhiivaného valce. Jedna se o
typicky piipad, na kterém jsou validovany nové turbulentni modely a to zejména pro svoji
komplexnost. V tomto pfipadé se objevuje hned nékolik jevu jako lamindrni mezni vrstva,
odtrzeni mezni vrstvy a pfechod do turbulence v odtrzené mezni vrstvé, pfestup tepla z
pevné stény. Pravé turbulentni model ma velky vliv na spravnou predikci téchto déju. Je
proto potieba ovérit, zda zvoleny zpusob feSeni turbulence je vhodny. Divodem pro volbu
tohoto piipadu nebyla jen dostupnost dat z experimentu, ale také podobnost piipadu.
Zjednodusené si lze predstavit strukturu peletek aktivniho uhli jako volné usporadani
valcu v naddobeé.

Rozmeéry vypocetni domény byly parametrizovany pomoci charakteristického rozméru
(prumeér vélce D). Vstupni okrajovd podminka byla vzdélena 10D protiproudu od vélce a
vystupni byla vzdalena 20D po sméru proudu od vélce. Horni a spodni okraj se nachézel
10D od vélce a byl tvofen adiabatickou sténou. Prodlouzeni do tfettho sméru bylo rovno
2D a byla zde aplikovana periodicka podminka. Pohled na vypocetni doménu je na obrazku
39.

y Periodicka podminka

i/
Adiabaticka st&na
'}
— = __Vyhfivany valec

A : )

(] X

o™

; Adiabaticka sténa
10D

30D

A
Y

Obrazek 39: Vypocetni doména pro validaci turbulentniho modelu.

Pro simulaci jsem vytvoiil strukturovanou vypocetni sit tvofenou 2,8 miliony Sestihranych
bunék. Zjemnéni sité v blizkosti stény bylo pro dosazeni y+ < 1. Pro studii nezavislosti
sité byla vytvorena dalsi sit a to o po¢tu 7,2 milionu bunék. Zjemnéni se tykalo hlavné
poctu bunék na povrchu valce. Tieti sit, kterou jsem vytvofil, poslouzila ke studii vlivu
velikosti prodlouzeni v tfeti sméru. Zde byla velikost navySena na 4D z puvodnich 2D a
nové vznikla sit byla tvofena 5,6 miliony bunék.

Obtékani vyhiivaného vélce bylo provedeno pro Reynoldsovo éislo Rep = UpD/v =
3800, kde Uy je vstupni rychlost, D je prumér vélce a v je kinematickd viskozita. Rychlost,
teplota a tlak byly pro 1icely vyhodnoceni prumérovany po dobu cca 50 period odtrhavani
viru od valce. Pfed samotnym prumérovanim byl proveden je$té rozbéh proudéni, ktery
odpovidal pfiblizné 10 perioddm. Vysledky z této validace, konkrétné prubéh Nusseltova
¢isla podél viélce, jsou uvedeny na obrazku 40. Vysledky ziskané pomoci PANS se velmi
dobfe shoduji s vysledky z experimentu a jsou také velmi blizké vysledkum predikovanych
pomoci LES.
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Obréazek 40: Prubéh Nusseltova ¢isla podél vélce.

Na zakladé dobrych vysledku bude tato metoda pouzita i pro ptripad simulace procesu
adsorpce-desorpce.

6.3 Implementace matematického modelu adsorpce do OpenFOAM

Matematicky model adsorpce byl implementovan do open source softwaru OpenFOAM
4.1. Implementace spocivala v tpravé jiz stavajictho fesice reactingFoam. Ten je priméarné
urc¢en pro problematiku spalovani, ale lze ho pouzit i pro feSeni viceslozkového proudéni
bez chemickych reakci a to jednoduchym vypnutim feSice chemickych reakci v piislusném
vstupnim souboru. Diky tomu, Ze cely OpenFOAM je naprogramovan v jazyku C++, ktery
umoznuje objektové orientované programovani, byla implementace jednoducha. Vyhoda
také byla v kompilaci pouze malé ¢dsti, nebot OpenFOAM je velice dobfe strukturovan
do jednotlivych t¥id a pro vétSinu véci je potieba upravit jen maly zlomek kédu a samotné
jadro programu zustavéa nedotcéeno.

Do tesice bylo potieba doplnit vztah pro vypocet korigované adsorpéni kapacity, dale
byl do bilan¢nich rovnic vlozen ¢len zahrnujici adsorpci. Ten byl vlozen do rovnice pro
rychlost, entalpii a také do rovnice pro feseni hmotnostniho podilu dané slozky. Z duvodu
zavislosti adsorpéni kapacity na teploté, bylo potfeba také doplnit tuto zdvislost. Déle jsem
poupravil fe§i¢ pro nestlacitelné proudéni. V mém piipadé budu simulovat vzdy proudéni
o velmi nizkych rychlostech a tpravou na nestlacitelné proudéni dojde k vyraznému zjed-
nodugeni implementace dalsich modulu.

Vzhledem k tomu, ze adsorbent je slozitd struktura a jeji pfesné modelovani by zna-
menalo enormni naroky na vypocetni vykon. Tak pro prvotni ovéreni bylo pouzito zjed-
noduseni ve formé zavedeni tzv. porézniho média. Zavedenim tohoto zjednoduSeni staci
urc¢it porozitu prostiedi a odpor prostiedi. Porozita je ddna podilem pevné slozky ku cel-
kovému mnozstvi (pevna slozka plus tekutina). Pro odpor prostiedi lze vyuzit nékolika
zpusobi, které OpenFOAM nabizi.

Dale bylo potieba specifikovat misto s adsorbentem. To jsem provedl zavedenim nového
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parametru oznaceného jako zéna. Tento parametr muze nabyvat hodnotu 0 nebo 1, kde pro
oblast s aktivnim uhli je parametr zona roven 1 a pro oblast, kde se aktivni uhli nenachédzi
je parametr zona roven 0. Je to obdoba toho, kdyz fesime prestup tepla a zahraneme do
vypoctu i pevny materidl (v OpenFOAMu je na to speciélni fesi¢ cht MultiRegionFoam).
Pro lepsi piedstavu je na obrazku 41 zobrazeno misto s parametrem zéna. Cervené je misto
kde je parametr 1 a modie pak kde je parametr 0.

Obrazek 41: Znazornéni volby mista s adsorbentem.

Pro lepsi ndzornost je uveden obr. 42, ve kterém je zobrazeno zachytavani COy béhem
procesu adsorpce (vlevo) a uvoliiovani CO9 béhem procesu desorpce (vpravo). Z obréazku je
jasné patrné misto v kterém dochézi k zachytavani COs, v tomto misté je nizsi koncentrace
(modré skala) nez v jinych ¢dstech domény. Pii desorpci je pak situace opaénd v oblasti s
vyssi koncentraci COg (Cervend skéla) dochézi k uvolnovani COg z aktivniho uhli.

co2 coz
1.679e-03 00023 00029 0.0035 4.000e-03 1.679e-03 00023 00029 0.0035 4,000e-03
LI . . |-

Obrazek 42: Znazornéni adsorpce (vlevo) a desorpce (vpravo) pomoci kontur hmotnostni
koncentrace COs.
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6.4 ZjednodusSena simulace adsorpce na aktivnim uhli

Prvni simulace slouzila pro odladéni nové implementovaného teSice. Jednalo se o zjed-
nuduseny pristup, kdy nebyla fesena detailni geometrie aktivniho uhli. Zde bylo pouzito
zjednuduSeni v podobé definovani porézni struktury. Tato porézni struktura je definovana
pomoci zdrojového ¢lenu v tstiednich bilanénich rovnicich. Tento pristup je v celku bézny
pfi simulovéni proudéni skrz porézni strukturu [46].

6.4.1 VlIiv adsorpce na zménu teploty

Prvni simulace se hlavné tyka otestovani vlivu procesu adsorpce na zménu teploty. Geome-
trie vypocetni domény byla jednoduchd trubka vyplnénd aktivnim uhlim (obrédzek 43). Na
jedné strané byl definovan vstup pomoci rychlostniho profilu a specifikované vstupni kon-
centrace COy. Vystupni okrajova podminka byla umisténa na opa¢né strané trubky, kde
byl definovan tlak. Parametry aktivniho uhli, které bylo v této préci pouzito, byly ziskany
nejprve na zdkladé publikace, ve které autofi pouzili aktivni uhli od stejného vyrobce [36].
Priamér komory D=100 mm, délka trubky L=400 mm a hmotnost aktivniho uhli 1 kg.

_—

Sténa _— \

Obrézek 43: Geometrie vypocetni domény pro zjednoduseny piistup.

Vypocetni sit byla tvorena 0,8 miliony bunék. V blizkosti stény byla vypocetni sit
zjemnéna pro docilenf y™ < 1. Vstupni rychlostni profil byl definovdn na zdkladné obje-
mového toku 50 1/min.

Bylo zvoleno implicitni ¢asové Crank Nicholsonovo schéma. Gradient byl diskretizovan
metodou nejmensich étvercti a konvektivni ¢len byl diskretizovdan centralnim schématem.
Pouzit byl PISO algoritmus se 4 tlakovymi smyckami. Kritérium konvergence bylo na-
staveno pomoci residui. Residuum pro tlak bylo nastaveno na r, = 1079, pro entalpii
rg = 1078 a pro ostatni ¢leny na r = 1076, Casovy krok byl zvolen pomoci Courant-
Friedrych-Lewy podminky (CFL) a to konkrétné CFL = 0.4. U vétsiho CFL dochéazelo k

Zvoleny prubéh teploty je na obr. 44. Tento prubéh lze rozdélit na 5 podoblasti. V
prvni ¢asti byla teplota drzena na 293 K, béhem tohoto procesu dochéazelo k adsorpce
CO2 na aktivnim uhli. V druhé ¢asti dochazelo k postupnému ohfivani aktivniho uhli na
teplotu 313 K. Zde zacalo dochazet k postupnému uvoliiovani COsq z aktivniho uhli. Tteti
¢ast je vydrz na teploté 313 K. Ctvrtd ¢dst je postupné ochlazovani aktivniho uhlf zpét na
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teplotu 293 K. Béhem této faze se postupné zacalo zaplinovat aktivni uhli. Posledni faze
je zacCatek nové pracovni smycky, béhem které doslo k opétovnému zachytavani CO5 na
aktivnim uhli.

60
50 |- 1 11 111 | AY4 \Y :
40 | .
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< |
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=
20
10 -
0 | | | | |
0 100 200 300 400 500 600
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Obrézek 44: Prubéh teploty pracovni smycky TSA.

Odpovidajici prubéh koncentrace CO4 vystupu z komory je na obr. 45. Opét Ize rozlisit
5 podoblasti. Prvni ¢ast je proces adsorpce, kde postupné dochéazelo k zachytavani COs.
Tim jak se zaplnovalo aktivni uhli, dochézelo ke zvySovani vystupni koncentrace az do
hodnoty vstupni koncentrace. V tento moment doslo k iplnému zaplnéni aktivniho uhli. V
dalsi fazi Ize vidét zvySeni vystupni koncentrace COs az nad hodnotu vstupni koncentrace.
To je z divodu jak dochézelo k uvoliiovani CO4 z aktivniho uhli béhem procesu desorpce.
Jakmile bylo veskeré nadbytetné COs uvolnéno, doslo k poklesu koncentrace na vstupni
hodnotu. Déle nasledovalo opétovné snizeni koncentrace COs2, v tento moment doslo k
dalsimu postupnému zachytavani COs na aktivnim uhli.

Muzeme si poviimnout, ze ke zméné vystupni koncentrace COo dochézi v momentu,
kdy se zméni gradient teploty. V piipadé, ze gradient roste, dochazi také k rastu vystupni
koncentrace COs. To nastava az do inflexniho bodu prubéhu teploty. V tomto bodé se
nachéz{ maximum vystupni koncentrace COs. Za inflexnim bodem dochézi k postupnému
klesani gradientu teploty a s tim souvisejici klesajici koncentrace COs. Je potieba zminit,
ze ackoliv gradient teploty klesd, tak je stdle kladny (teplota roste).
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Obréazek 45: Prubéh koncentrace COs.

Pribéh adsorpéni kapacity je na obr. 46. Stejné jako u pfedchozich prubéht je zde
pét podoblasti. Muzeme si povSimnout, ze prubéh je opacny nez je prubéh teplot, to je z
duvodu zavislosti adsorpéni kapacity na teploté.
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Obréazek 46: Prubéh adsorpéni kapacity.
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Déle byly testovany rizné teplotni smycky. Na obr. 47 jsou zobrazeny jednotlivé
prubéhy. Bylo otestovano 5 rozdilnych teplotnich smycek, kde zména teploty byla od 20
°C do 60 °C. Pocétecni teplota byla stejné jako v predchozim pifpadé 20 °C. Cas zmény
teploty byl pro vSechny piipady stejny (120 s). Prutok smési plynu byl 25 1/min a vstupni
koncentrace COy byla 5000 ppm.
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20 | | | | |
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Obrazek 47: Prubéh teploty pro ruzné teplotni smycky.

Jak se ménila vystupni koncentrace CO2 pro jednotlivé teplotni smycky je vyobrazeno
na obr. 48. Tim Ze byl nastaven stejny ¢as pro ohiati a ochlazeni adsorbentu, je vidét
drobna asymetrie Spicek koncentrace COs. Pro ptipad zahiivani adsorbentu plati, ze ¢im
mensi je rozdil teplot smycky, tim vic je vrchol posunut doprava. Pro pfipad chlazeni
je situace opacnd, ¢im mensi je rozdil teplot smycky, tim je vic vrchol smycky posunut
doleva. Zéaroven si lze povSimnout, ze s pribyvajicim rozdilem teplot smycky se pomalu
zmens§uje vystupni koncentrace COs, to souvisi se zavislosti maximalni adsorpéni kapacity
rozdilem teplot a zvys§it mnozstvi adsorbentu pro dosazeni stejného zachyceného mnozstvi
COa.

Detail asymetrie Spicek koncentrace COs je zobrazen na obrazku 49. K asymetrii
dochéazelo vlivem odlisného gradientu teploty. Tim jak se gradient zmensoval, dochazelo k
posunu maximélni koncentrace CO2 na vystupu.
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Obrazek 48: Prubéh vystupni koncentrace COq pro riuzné teplotni smycky.
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Obrézek 49: Detail §picky pribéhu koncentrace COs.

Graf na obrazku 50 potvrzuje hypotézu o klesajici efektivité adsorpce s rostouci tep-
lotou. Prvni ¢dst je pro vSechny varianty stejnd a to z duvodu stejné pocateéni hodnoty.
Zménou teploty pak dojde k onomu rozdilu naadsorbovaného mnozstvi CO3 v adsorbentu.
Cim je teplota vyssi tim je mnozstvi COy v adsorbentu mensi. Vice patrné je to v grafu
adsorbovaného mnozstvi COz na obrazku 51 pro jednotlivé teplotni diference.
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Obréazek 50: Pribéh aktualni adsorpce pro ruzné teplotni smycky.
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Obrézek 51: Adsorbované mnozstvi COg pro ruzné teplotni smycky.

6.4.2 Simulace pracovni smycky TSA

Tato numerickd simulace pracovala s parametry, které byly pouzity pfi experimentu. Byl
zde nastaven stejny teplotni profil, objemovy tok, vstupni koncentrace COs a mnozstvi
aktivniho uhli jako v experimentu. Prumér komory D=78 mm, délka komory L=100 mm,
objemovy tok 1,5 1/min a hmotnost aktivniho uhli 150 g. Vzhledem k nizkym rychlostem
a malym rozmérum komory nepiedpokldddm plné vyvinuté turbulentni proudéni v celé
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struktufe. K pfechodu do turbulence dojde ve struktufe aktivniho uhli. Z toho diuvodu byl
pouzit pristup LES, ktery pfi dobré kvalité sité dokaze modelovat i pripadné pirechodové
proudéni.

Stejné jako v pfedchozim pripadé bylo zvoleno implicitni ¢asové Crank Nicholsonovo
schéma. Gradient byl diskretizovan metodou nejmensich ¢tvercu a konvektivni ¢len byl dis-
kretizovan centralnim schématem. Pouzit byl PISO algoritmus se 4 tlakovymi smyckami.
Kritérium konvergence bylo nastaveno pomoci residui. Residuum pro tlak bylo nastaveno
na rp, = 1075, pro entalpii 7y = 1078 a pro ostatn{ ¢leny na r = 1075, Casovy krok byl
zvolen pomoci Courant-Friedrych-Lewy podminky (CFL) a v tomto piipadé CFL = 1.

Pribéh teploty je na obrdzku 52. Jedn4 se o sinusovy prubéh posunuty o ¢tvrt periody.
Tento teplotni prubéh pfiblizné odpovida tomu, ktery byl naméfen pii experimentu. Na
grafu je ukézka pro pracovni smycku s teplotni diferenci dT=10°C.
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Obréazek 52: Prubéh teploty pro numerickou simulaci.

Na obrazku 53, 54, 55 jsou porovnani mezi experimentem a numerickou simulaci pro
pracovni smyc¢ku s dT=10, 15 a 20 °C. Na prvni pohled si lze pov§imnout odlisnych
prubéhu vystupni koncentrace COs. V prvni ¢asti kdy doslo k uvoliiovani COs z ak-
tivniho uhli se pribéhy prakticky nelisi az do momentu, kdy doslo k postupnému snizovani
vystupni koncentrace. Zde klesaji hodnoty COs z experimentu mnohem rychleji oproti
vysledkum z numerické simulace. Misto, kde se kiivky k sobé opét pfiblizi, odpovida ¢asu
kdy doslo k ochlazovani aktivniho uhli. Za timto mistem nésledoval pokles vystupni kon-
centrace COq, tak jak doslo k zapliovani aktivniho uhli vlivem zvySeni jeho adsorpc¢ni
kapacity. Experiment opét vykazoval rapidnéjsi pokles oproti prubéhu ziskanym z nume-
rické simulace. Duvodem odlignosti je s nejvétsi pravdépodobnosti piilisné zjednoduSeni
procesu adsorpce do aktivniho uhli a Spatna predikce transportu hmoty mezi tekutinou a
aktivnim uhlim. Velky vliv na transport hmoty bude mit lokalni charakter proudu, ktery
byl zjednodusenim plné potlacen. Z uvedenych vysledku je patrna potieba aspon ¢astecné
vyfresit skuteény charakter proudu a tim i transport hmoty mezi aktivnim uhlim a te-
kutinou. Zajimavé je, ze vétsi shody bylo dosazeno pro uvolinovani COq z aktivniho uhli
(desorpce) nez pro ulpivani (adsorpci). Zavérem lze konstatovat, ze zjednoduseni simulace
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procesu adsorpce-desorpce pomoci porézniho média je naprosto nevhodné.
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Obrazek 53: Prubéh koncentrace CO49 z numerické simulace a experimentu pro dT=10 °C.

3400 -

simulace
experiment

3200

3000

2800

Koncentrace CO, (ppm)

2600 f

0 200 400 600 800 1000 1200
Cas (s)

Obréazek 54: Prubéh koncentrace CO4 z numerické simulace a experimentu pro dT=15 °C.

71



3400 -

simulace
experiment %

3200

x
3000 Xxxxxxxxxxx E

x X

2800

Koncentrace CO, (ppm)

2600

0 200 400 600 800 1000 1200
Cas (s)

Obrézek 55: Prubéh koncentrace CO9 z numerické simulace a experimentu pro dT=20 °C.

6.5 Moznosti zpfresnéni numerické simulace

Vzhledem k odchylce v profilu vystupni koncentrace CO5 z numerické simulace od expe-
rimentu jsem musel pfikrocit ke zpfesnéni simulace. Pfedpokldadam, ze Spatna predikce
adsorpce-desorpce byla z duvodu $patné predikce prestupu hmoty /tepla. U zjednodusené
simulace byl totiz uvazovan konstantni pfestup pro celou ¢ast s aktivnim uhlim. Jak bylo
ukdzano v predchozich studiich [77], [29] tykajicich se pFenosu tepla v poli trubek. Piestup
tepla z trubky zavisi i na pozici trubky v poli (fadé, ve které se nachédzi) a podobné tomu
bude i v piipadé prenosu tepla/hmoty z peletek aktivniho uhli.

Jednou z moznosti jak zpfesnit prestup tepla/hmoty je pouziti skuteéné geometrie
struktury aktivniho uhli. Mysleno je tim prfimo vytvorit vypocetni doménu sestavenou z
jednotlivych peletek aktivniho uhli. V piipadé, ze neni k dispozici skuteéna geometrie, tak
se vytvoii uméld geometrie. Tato geometrie je tvofend rtznymi prvky, at uz zakladnimi
geometrickymi utvary, ¢i komplikovanéjsimi tvary. Pro vytvoteni takovéto struktury se
vyuzivaji ruzné algorytmy [52], [6].

Rozhodl jsem se, ze v této praci vyzkousim obé metody a vzdjemné je porovnéan. Pujde
zejména o porovnani pfestupu tepla/hmoty z peletek. Variantu, kdy bych porovnéval
vysledky ze samotné adsorpce jsem zavrhl a to z duvodu potfebného vypocetniho ¢asu
pro piipad simulace adsorpce na realné struktuie. Perioda pracovni smycky TSA pii
experimentu byla 20 minut (1200 s). Nejprve tedy bude provedena simulace pfestupu
hmoty pro skuteénou geometrii struktury peletek aktivniho uhli. Nésledné bude vyge-
nerovano nékolik umélych struktur, na kterych bude také provedena simulace ptrestupu
hmoty. Vysledky obou metod budou vzajemné porovnény a nahradni (uméld) struktura,
ktera bude vysledky nejblize k redlné struktuie, bude pouzita pro simulaci TSA smycky.
Posuzovacim kritériem, které bude slouzit pro vyslednou volbu ndhradni struktury bude
Sherwoodovo ¢islo (Sh). To je definovano jako

Dh

Daco2’
kde D je charakteristicky rozmér, h je koeficient konvektivniho toku hmoty a D,co2 je
koeficient molekularni difuze mezi vzduchem a COs.

Sh =

(65)
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6.6 Realna struktura aktivniho uhli

Pro numerickou simulaci adsorpce na skuteéné (redlné) struktufe je potieba ziskat geome-
trii, na které bude simulace provedena. Jeden ze zpusobu, jak ziskat geometrii redlné struk-
tury aktivniho uhli je pomoci pocitacové tomografie. Redlnd struktura se ziskd pofizenim
rentgenovych snimku. Téch je provedeno hned nékolik. Pokazdé je struktura vuci rent-
genu poototena. Vhodnym algoritmem lze z téchto snimku ziskat trojrozmérny pohled.
Vysledné snimky jsou pak sjednoceny do jednoho souboru pomoci vhodného nastroje.

V mém piipadé jsem nechal na tomografu naskenovat pouze malé mnozstvi aktivniho
uhli, které odpovidalo pfiblizné 5 % mnozstvi aktivniho uhli pouzitého v experimentu.
Duvod, proc¢ jsem pouzil jen ¢ast aktivniho uhli, je snizeni vypocetni naro¢nosti. Predpokladem
pro takové snizeni bylo to, ze prenos hmoty do jednotlivych peletek ve sméru kolmém na
vstupujici proud bude stejny. Podobny predpoklad plati i pro pfenos tepla [77] a muzeme
se s nim setkat v fadé numerickych simulaci, kdy ve tfetim sméru se uvazuje pouze ¢ast
domény.

Pro sestaveni snimku z tomografu do jednoho souboru jsem vyuzil opensource software
ParaView. Vystupni soubor byl ve formatu MetaFile. Se souborovym typem MetaFile jiz
dokéze pracovat program ITK-SNAP, ktery je urcen pro segmentaci snimku. Segmentaci
snimku ziskdme geometrii struktury aktivniho uhli. Segmentace je blize popsdna v pod-
kapitole nize. Strukrura peletkového aktivniho uhli je zobrazena na obrazku 56. Jedna se
o zéaznam pravé z programu ITK-SNAP, kde byla provedena segmentace. Pti bliz§im po-
zorovani lze spatfit, ze i jednotlivé peletky aktivniho uhli jsou porézni. Jedna se vlastné o
makroporézni strukturu, ktera je tvorena mikroporéznimi prvky. Mikroporozita materidlu
je v této studii nahrazena matematickym modelem adsorpce. Je to zejména z duvodu veli-
kosti téchto mikropéru, kde jiz nelze bréat prostiedi jako kontinuum. V takovych piipadech
se ¢asto setkdvame s molekularnimi simulacemi metodou Monte Carlo [15].

Obrazek 56: Realnd struktura aktivniho uhli z pocitacové tomografie.
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Snimky z tomografu je potieba pfed segmentaci vhodné upravit. Pro tipravu byl pouzit
program Fiji, ktery obsahuje Siroké mnozstvi filtri a utilit pro upravu grafickych snimkia.
Prvni krokem tpravy je binarizace dat, pfevedeni snimku z odstinu Sedi na dvoubarevny
snimek. Druhym krokem bylo odstranéni nezadouciho Sumu ze snimkt. To bylo provedeno
aplikaci medianového filtru. Tteti krok spoc¢ival v odstranéni nadobky, a to pomoci ¢erného
mezikruzi, které prekrylo nddobku. Nasledné jsem rucné prosel vSechny snimky a upravil
zbyvajici nedostatky, které se nepodarilo automaticky odstranit. Vysledek tipravy snimku
je na obrazku 57

Obrazek 57: Snimky z tomografu pired a po upraveé.
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6.6.1 Segmentovani snimku struktury aktivniho uhli

Jak jiz bylo zminéno, tak pro segmentaci byl vyuzit program ITK-SNAP. Prubéh seg-
mentace je vidét na obrazku 58. Vlevo nahofe je zobrazen fez strukturou priblizné po 50
iteracich, cervené je oznaceno misto, kde probihd segmentace, modfie je oznaceno pozadi
a bile je oznacena struktura, kterd jesté nebyla segmentovana. Vpravo nahoie je pak 3D
pohled na jiz vysegmentovanou ¢ast. Dolni ¢ast obrazku je pribéh segmentace po 300
iteracich. Lze vidét, jak doslo k rozsifeni vysegmentované oblasti (Cervend). Zaroven je
také vidét jak v misté, kde se nenachézi struktura doslo k tstupu segmentované oblasti.
Pfi bliz§im pohledu na 3D snimek, lze vidét, jak dochézi k segmentovani okraje domény.
Dochézi zde ke zkresleni a je vysegmentovana i ¢ast, kde se struktura nenachézi. To je
zpusobeno tim, ze okrajové snimky z tomografu obsahuji ¢ast struktury. Struktura, kterd
byla skenovana, byla vétsi nez oblast skenovand tomografem. Na snimcich fezu to lze po-
zorovat ve spodni ¢asti struktury, kdy je zachycena jen ¢ast peletek aktivniho uhli. Pro
tvorbu sité je potieba tuto nepiesnost vzniklou pii segmentaci upravit.

Obrézek 58: Pritbéh segmentace.
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6.6.2 ﬂprava a vyhlazeni geometrie struktury aktivniho uhli

Geometrie ziskand segmentaci neni pfimo vhodné pro tvorbu sité a je potfeba ji vhodné
zjednodusit a upravit. Geometrie ze segmentace byla tvofena vice jak 20 miliony ploch.
Snizeni poctu ploch tvoticich vyslednou geometrii bylo dosazeno pomoci kvadratického
kolapsu hran. Tento zptisob snizenf funguje tak, Ze jedna hrana geometrie je smazéana a dva
body tvotici tuto hranu se slou¢i do jednoho. Pro nazornost je tento princip vyobrazen na
obrézku 59 vlevo. Cervené je oznacena tisecka, kterd bude odebréna a modie jsou oznaceny
body, které budou slouceny. V tomto pripadé doslo ke snizeni hned dvou trojihelnikovych
ploch. Tato metoda je velice jednoduché jak principielné, tak i co se tyce programové
realizace.

Po snizeni poctu ploch je potieba celou geometrii zkontrolovat, zda nedochézi k néjakym
prunikum, pifpadné, zda neobsahuje geometrie néjaké diry, které by pak vadily pii sitovéani.
Pro tento 1ucel byl pouzit program MeshLab, ktery obsahuje fadu nastroju na dpravu geo-
metrie v stl formatu. Po identifikaci pruniki, byly tyto plochy smazany a nasledné prazdné
mista vyplnéna. Déle byla provéfena mista s ostrymi prechody. Zde byla vyuzita jedno-
duchd inspekce v podobé porovnani jednotlivych normal ploch. V pripadé, Zze se tuhel
mezi jednotlivymi normélami vyrazné lisil, byla tato plocha oznacena aby mohla byt dale
upravena. Na obrazku 59 vpravo je pak tento princip ukdzan. Tmavé modfie je oznacena
plocha, jejiz smér normaly se vyrazné lisi od ostatnich. Nutno poznamenat, ze takto byly
oznaceny i plochy, kde se nachdzela ostrd hrana struktury. Proto byla dprava provadéna
ruéné po blizsi inspekci oznacenych ploch. Programové tento tikon nebyl nikterak slozity
nebot samotny format stl obsahuje informaci o sméru normaly dané plochy.

Obrazek 59: Princip kvadratického kolapsu hran (vlevo) a princip ihlu mezi normélami
(vpravo).
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Pro lepsi predstavu je tato identifikace vyobrazena na obrazku 60. Cervené je zde
oznaceno problémové misto, které bylo potfeba odstranit. Po odstranéni vznikne dira,
podobnd tém které jsou ve stejném obrizku ohraniceny zelenymi ploskami. Tato dira je
pak posléze vyplnéna novymi plogkami.

Obrazek 60: Ostry pfechod v geometrii aktivniho uhli.

Pruniky a ostré rohy se ve velké mife nachdzely u geometrie, kde nedoslo pred segmen-
taci k upravé dat. U pfedem upravenych snimku zabrala korekce geometrie pouze zlomek
casu, ktery byl potfeba pro korekci geometrie segmentované na neupravenych snimcich.
Casové nérocnost korekce geometrie u neupravenych snimkia byla pfiblizné 150 hodin, v
piipadé upravenych snimku trvala necelé 2 hodiny a dprava snimku pied segmentaci tr-
vala ptiblizné 1 hodinu. Je potieba jesté zminit, ze ve prospéch tdpravy snimku hraje i ¢as
samotné segmentace, ktery byl ¢tvrtinovy oproti neupravené varianteé.

Vyhlazeni ploch bylo provedeno Laplaceovym filtrem. Princip je zjednodusené popsan
na obrézku 61. V ¢dsti a) je puvodni kiivka, v ¢asti b) je postup tvorby novych uzlovych
bodu a v ¢asti ¢) je spojeni novych bodu. Vyslednd vyhlazend kiivka je v ¢dsti d). Tento
postup lze aplikovat vicekrat a muzeme tak docilit jesté vétsiho vyhlazeni. Je ale potieba
aplikovat toto vyhlazovani po ¢astech, aby nedoslo i k vyhlazeni hran jednotlivych peletek.
V mém pripadé byly vyhlazeny nejprve plasté peletek a nasledné jejich podstavy.
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Obrézek 61: Princip Laplacova vyhlazeni.

Jak aplikace Laplaceova vyhlazeni zménila strukturu lze vidét na obrazku 62. Vlevo
nahofe je obrazek casti struktury pred vyhlazenim. Jsou zde patrné velké nerovnosti, které
je potfeba vyhladit. Obrazek vpravo nahoie je po jednom kroku vyhlazeni. Uz na prvni
pohled jde vidét, ze struktura byla dobfe vyhlazena, stale se vSak zde nachézi nékolik ne-
rovnosti. Tyto nerovnosti byly z¢asti odstranény opétovnou aplikaci Laplaceova vyhlazeni,
vlevo dole po dvou krocich a vpravo dole po tfech krocich. Rozdil mezi dvou krokovym
a ttikrokovym vyhlazenim je v této oblasti nepatrny. Vzhledem k tomu, ze v nékterych
¢astech byly velké nerovnosti a dva vyhlazovaci kroky nestacily, bylo na strukturu apli-
kovano titkrokové vyhlazeni. Po procesu vyhlazeni se sice nezmensil pocet plosek, které
tvorily strukturu, ale pro proces sitovani bylo potfeba docilit co nejhladsi struktury.

Vyhlazenim se ndm ztraci informace o drsnosti povrchu, ale vzhledem k néro¢nosti
celého problému to byl jeden z krokiu, jak snizit vypocetni naro¢nost. Je ale potieba mit
stdle na paméti, ze toto zjednoduseni se promitne do vysledki ze simulace a muze to
byt jedna z pfi¢in odlinosti vysledku ze simulace a experimentu. Drsnost mé v naSem
pripadé vliv na soucinitel prestupu hmoty, podobné jako tomu je v pripadé prestupu tepla
[1]. Existuji zpusoby, jak drsnost zahrnout do matematického modelu, aniz by byla piimo
modelovana [62], ale pro ptipad prestupu hmoty pii adsorpci, by bylo potieba provést v
této oblasti intenzivnéjsi vyzkum a na to neni v této préaci prostor.
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Obrazek 62: Vyhlazeni struktury Laplacovym filtrem.

Predchozi popsané tkony zajistily, ze geometrie prakticky neobsahuje zadné chyby a
je nyni vhodnd pro tvorbu sité. Zavérem lze Tici, Zze nejvice ¢asu zabrala ru¢ni inspekce
struktury, kdy bylo potfeba projit vytipovand mista a ru¢né je opravit. Tuto ¢ast by bylo
vhodné v budoucnu zautomatizovat a snizit tak ¢asovou naroc¢nost dpravy geometrie. Na
tuto automatizaci by se nejlépe hodila metoda neuronovych siti.

Na zaveér k této podkapitole bych rad zminil, ze dohromady byly snimky segmentovany
dvakrat. Pii prvni segmentaci byly pouzity neupravené snimky ziskané z tomografu. Ge-
ometrie, které byla nasledné ziskdana obsahovala veliké mnozstvi chyb a nakonec nesla ani
upravit do formy, kterd by byla vhodna pro tvorbu sité. Z toho divodu byl proces segmen-
tace opakovan a to jiz s upravenymi snimky. Po segmentaci byla geometrie dale upravena
podle diive popsaného postupu.
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6.6.3 Tvorba sité pro strukturu aktivniho uhli

Sit byla vytvoiena pomoci programu SnappyHexMesh, ktery je soucdsti OpenFOAMu.
Tento program umoziiuje vytvoiit sif pomoci vyjmuti geometrie na pfedem vytvoiené
zékladni siti. Ve strucnosti jde o proces, kdy jsou vyjmuty builky sité v oblasti, kde se
nachdz{ dané geometrie. Timto zpusobem je vytvoiena hrubd sit, kterd je pak nésledné
vyhlazena. Po vyhlazeni je doplnéno zjemnéni v blizkosti stény, tak aby mezni vrstva
mohla byt spravné modelovana.

Zakladn{ strukturovana sit byla vytvoiena pomoci programu BlockMesh. Sit se skladala
z péti blokt, jeden stfedovy a ¢tyfi okrajové. Byla tvofena 41 250 hexhadralnimi butikami.
Maximalni ortogonalita této sité 23,7 a prumérna 5,8. Maximalni pomér stran 2,01. Nebylo
zde aplikovano zjemnéni v blizkosti stény, toto zjemnéni bude provedeno az v programu
SnappyHexzMesh. Celni a boén{ pohled na sit je na obrizku 63.
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Obrazek 63: Zékladni vstupni sit do programu SnappyHexMesh.

7 duvodu znacné slozitosti struktury byla tvorba sité tvorena v nékolika krocich, aby
bylo dosazeno co nejlepsi kvality. Zjemnéni sité v blizkosti stény bylo provedeno pouze pro
findlni sit a to z diivodu dspory ¢asu potfebného pro vytvoieni sité. Pro lepsi ndzornost je
3D pohled a celni pohled na doménu na obrazku 64. Pudorys a spodni pohled na doménu
je na obrazku 65. Tmavé Seda barva oznacuje misto s aktivnim uhlim.
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Obrazek 64: Vypocetni doména, vlevo 3D pohled, vpravo ¢elni pohled.

Obrazek 65: Pudorys a spodni pohled na vypocetni doménu.

Proces pfi kterém jsou vyhlazeny ostré pfechody mezi buiikami je vypocetné velmi
naroény a zabere vice jak 90 % celkového ¢asu pii tvorbé sité. Na obrazku 66 je ukazka
pred (vlevo) a po (vpravo) vyhlazeni okraju. Nastaveni algorytmu pro vyhlazeni zabralo
nejvice Casu. Jednalo se zejména o zvoleni vhodného poctu iteraci pro posun jednotlivych
bodu. Zjemnéni sité v mezni vrstvé bylo provedeno rozdélenim bunék u stény na pét vrstev
s faktorem rustu tloustky bunky 1,2.
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Obrézek 66: Detail vypocetni sité pred o po vyhlazeni okraji.

6.6.4 Nastaveni numerické simulace

Sit vygenerovand pomoci programu SnappyHexMesh byla tvoiena z 8,6 miliontt bunék.
Byly jesté vytvoreny tii dalsi sité s po¢tem bunék 3,7 milionu a 6,1 milionu. Na vstupu
byl definovan rychlostni profil, kde stfedni rychlost odpovidala stfedni rychlosti pro expe-
riment. Déle byla nastavena vstupni koncentrace a také koncentrace v misté s aktivnim
uhlim. V tomto piipadé byla pro turbulenci pouzita metoda LES a také PANS s nasta-
venym limitem f; = 0.1. Opét zde predpokladam prechod do turbulence vlivem struktury
a proto jsme pouzil tyto dvé metody. Je otazkou, zda PANS dokédze dobie predikovat
vysledky i pro takto nizké rychlosti. Pokud by pfestup hmoty predikovany jednotlivymi
metodami byl stejny jako v piipadé valida¢niho piipadu, dala by se vysledna simulace
pracovni smycky TSA vyznamné urychlit pii pouziti metody PANS.

Pro ¢asovou diskretizaci bylo pouzito Crank-Nicolsonovo schéma. Diskretizace gradi-
entl byla provedena metodou nejmensich ¢tverci. Konvektivni ¢leny byly diskretizovany
schématem LUST, které kombinuje centralni schéma se schématem upwind 2. fddu a to
v poméru 75 % centralni schéma a 25% upwind. Kombinované schéma jako je LUST je
hojné uzivdno u metody PANS. Nastaveni PISO algorytmu pro numerickou simulaci je
totozné jako pro zjednodusSeny piipad. Jedind zména se tykala po¢tu vnitinich tlakovych
smycek, které byly navyseny z puvodnich 4 na 8 a to z divodu lepsi konvergence, pii
pouziti relativni tolerance 0,25. To znamenad, ze pii kazdé smycce by se mélo residuum
snizit o ¢tvrtinu. Oproti puvodnim 4 smyckam, kdy dochézelo k velkému mnozstvi iteraci
doslo ke snizeni ¢asové naro¢nosti jednoho ¢asového kroku na polovinu.
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6.6.5 Vysledky pro realnou strukturu

Test nezavislosti sité na feseni byl proveden na tfech sitich, u kterych se 1isil pocet
prechodovych bunék pii zjeminovani sité smérem ke struktuie. V tabulce 12 je uveden
souhrn vlastnost{ pro jednotlivé varianty. Numericks simulace pro sif s nejmensim po¢tem
bunék predikovala vySsi prestup tepla v porovnani s jemnéjsi siti. Rozdil je vice nez 40 %,
proto jsem se rozhodl pro daldf porovnani pouzit vysledky ze simulace pro nejjemnéjsi sit
m2.

Tabulka 12: Varianty pro test nezavislosti sité na redlné struktuie
varianta | pocet bunék | pocet vrstev | Sh
n (milion)

m0 3,7 2 2.1
ml 6,1 3 1,6
m2 8,6 4 15

Na obrazku 67 je zobrazen pienos hmoty ze struktury pro piicny a podélny fez struk-
turou. Misto priéného fezu je oznaceno v pravé ¢asti. Vstup do komory se nachazi v horni
Casti a vystup je ve spodni ¢asti. Je zde vidét, jak postupné dochazelo k uvoliiovani COq
ze struktury. Lze si povS§imnout i jaky vliv zde méla molekularni difuze. V horni ¢ésti
domény, kde se nachazely prvni peletky, dochazelo ke zvyseni koncentrace i proti sméru
proudu.
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Obréazek 67: Kontury normované koncentrace, vlevo pfiény fez a vpravo podélny tez.

Na obréazku 68 je rychlostni pole podélné slozky rychlosti v pficné fezu (vlevo) a v
podélném fezu (vpravo). Misto pfi¢cného fezu je oznaceno vpravé ¢asti. Rychlostni pole
pro pticné slozky okamzité rychlosti je na obrazku 69 pro podélny fez strukturou a na
obrazku 70 pro pfiény Fez strukturou. Z kontur je patrné, ze rtznd §itka mezery mezi
jednotlivymi peletkami vyrazné ovlivnila proudéni v komoie. Kontury pii¢nych slozek
rychlosti ukazuji, ze v komote dochazelo k dobrému misen{ smési napii¢ proudem. Tomu
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také nasvédcovaly kontury koncentrace smési, kde vystupni koncentrace byla prakticky
uniformni.

u_z
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Obrazek 68: Kontury podélné rychlosti, vlevo pfi¢ny fez a vpravo podélny fez.

a) b)

Obrazek 69: Kontury pfiéné rychlosti v podélném fezu, vlevo vodorovna a vpravo svisla.
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Obrézek 70: Kontury pii¢né rychlosti v pfi¢tném fezu, vlevo vodorovné a vpravo svisla.

Predikovana hodnota Sherwoodova ¢isla realné struktury je Sh = 1.5 pro LES i PANS.
Charakteristicky rozmeér pouzity pii vypoctu Sherwoodova ¢isla byl vypoéten pomoci
vztahu D = 2(d 4 [)/m, kde d je prumér peletky a 1 je prumérna délka. Duvod, pro¢
jsem zvolil tento vztah je, ze peletky jsou v prostoru volné usporadany a je potieba brat
v uvahu i pozici, kdy osa peletky je paralelné na smér proudu.

Vzhledem k tomu, ze obé metody predikovaly totoZnou hodnotu Sherwoodova ¢isla,
rozhodl jsem se pro finadlni simulaci TSA smycky pouzit pravé PANS. V piipadé PANS
lze pouzit i vétsi casovy krok pii zachovani pfesnosti simulace oproti metodé LES.
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6.7 Nahrada realné struktury aktivniho uhli

Vzhledem k narocnosti vytvoreni kvalitni sité pro redlnou strukturu aktivniho uhli a také
k narocnosti samotného vypoctu, bylo potieba najit alternativni metodu, jak blize studo-
vat proces adsorpce pomoci numerické simulace. Jedna z metod je zaloZzena na vytvoreni
tzv. nadhradni struktury [24]. Ndhradn{ struktura muze byt vytvoiena bud s nahodilym
rozmisténim prvkia a nebo s pravidelnym uspoirddanim. Prvkem byvaji jednoduché geome-
trické tutvary (koule, valce, kvadry, prisma, elipsoidy apod.). Oproti nahodilému rozlozeni
je vyhodné pouzit pravidelné uspoiddani. Jde zejména o moznost vytvoteni sité pro jeden
prvek a naslednym kopirovanim vytvofit celou strukturu. Pro lepsi predstavu je nize na
obrazku 71 uvedena struktura kovové sité. Ta byla nahrazena tak, ze z krychle byl odebran
objem vepsané koule a nasledné tato struktura nakopirovdna. Vyobrazeni této struktury
je ve dvou tezech na obrazku 72.

Obréazek 72: Nahradni struktura kovové sité [75].
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6.7.1 Tvorba nahradni struktury

Pro zacatek byla vybrana jednoducha struktura tvorena svazkem kvadru a nésledné i
svazkem valcu. Zde bylo otestovano nékolik rozlozeni a na zdkladé vysledku byla vybrana
ta, kterd nejvice odpovidala redlné struktufe. Schéma nédhradni struktury je na obrazku
73. Pismeno D znagi velikost prvku a pismeno L znaci rozte¢ prvku. Pro vSechny nahradni

struktury plati, ze pocet vytvorenych fad je shodny pro dany rozmér prvku.

Jednotlivé vygenerované varianty jsou popsany v tabulce 13. Nejmensi velikost prvku
odpovidé piiblizné prumeéru peletky aktivniho uhli. Mezera mezi jednotlivymi prvky pak
odpovida rozdilu roztece L a velikosti prvku D. Muj predpoklad je ten, Ze pravé mezera
mezi prvky bude mit nejvétsi vliv na prestup hmoty. Zmensenim mezery se zakonité musi

L

Obrazek 73: Schéma nahradni struktury.

zvysit rychlost v mezefe.

Tabulka 13: Varianty vytvofenych nahradnich struktur

varianta | velikost prvku roztec¢ Lx roztec¢ Ly typ prvku
D (mm) (mm) (mm) @)
Al 5 10 10 valec
A2 5 7,5 7,5 valec
A3 2,5 5 5 vélec
A4 2,5 3,75 3,75 vélec
B1 5 10 10 hranol
B2 5 7,5 7,5 hranol
B3 2,5 5 5 hranol
B4 2,5 3,75 3,75 hranol
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Pro lepsi predstavu rozdilu mezi jednotlivymi strukturami jsou na obrazku 74 vy-
obrazeny dvé varianty nahradni struktury s rozdilnou velikost{ prvku a roztece. Lze si
povsimnout, ze pro dosazeni stejného mnozstvi aktivniho uhli v ndhradni struktufe byla
§itka nékterych blokt lehce upravena.

4

:

Obrazek 74: Nahradni struktury B2 (vlevo) a B4 (vpravo).

6.7.2 Algoritmus tvorby nahradni struktury

Jiz diive bylo zminéno, ze ndhradni struktura mé oproti redlné vyhodu v tom, ze se
snadnéji vytvoii kvalitni sif pro numerickou simulaci. Pro piipad nahradni struktury
tvofené polem hranoll byla sit vytvoiena pomoci blokii. Jedna blokova struktura vidy ob-
sahovala jeden hranol. Tato blokova struktura byla ndsledné nakopirovdana pro vytvotreni
celkové nahradni struktury. Pohled na blokovou strukturu je na obrazku 75. Barevné
jsou zde odliseny jednotlivé blokové struktury pro lepsi predstavu, jak celkova struktura
vznikne.

Obrézek 75: Schéma blokové struktury.



Diky tomuto pouzitému feSeni lze cely proces kopirovani zautomatizovat vhodnym
algoritmem. Tento algoritmus je popsan ve schématu na obrazku 76. Na zac¢atku se definuji
vlastnosti struktury jako je velikost prvku, z kterého je tvofena, rozte¢ mezi prvky a
hmotnost struktury, kterd urcuje vysledny pocet prvku, z kterych je struktura slozena.
Déle do algoritmu vstupuji hodnoty pro zjemnéni sité v blizkosti stény jako je tloustka
prvni bunky u stény a pocet bunék v mezni vrstvé. Po zadefinovani téchto vstupnich
hodnot dojde k vytvoreni jedné blokové struktury. Nasledné dojde ke zjemnéni v blizkosti
stény a probéhne kontrola kvality sité. V pripadé, ze sif splituje urcitd kritéria, dojde k
jejimu nakopirovani pro vytvofeni celkové struktury. Poslednim krokem je nadefinovani
okrajovych podminek.

Definovani velikosti Definovani tloustky prvni
prvku, roztece, celkové buriky a poctu bunék v
hmotnosti struktury mezni vrstve

1

Vytvoreni blokové
struktury pro jeden [+
prvek

Y
Tvorba mezni vrstvy

Nevyhovuje

Kontrola kvality
sité

Vyhovuje

Zkopirovani blokové
struktury

v

Definovani okrajovych
podminek

Obrézek 76: algoritmus tvorby nédhradni struktury.

Pro zjednoduseni kontroly vygenerované struktury je vystupem algoritmu také schéma
vytvorenych blokt. Toto schéma slouzi zejména pro rychlou kontrolu, zda je vygenero-
vana struktura tvofena zadanym poctem prvkia. Pohled na vystup je na obréazku 77. Z
obrazku je patrné, jak dochézelo k tvorbé blokt. Nejprve byla vytvorena blokova struk-
tura zac¢inajici bodem ¢islo 0 a konéici bodem ¢éislo 32. Prvni blok v této struktufe je vlevo
dole a nasledujici blok je vzdy sousedici blok proti sméru hodinovych ruc¢icek od pomy-
slného stfedu uprostfed hranolu. Po vytvofeni bloki kolem hranolu se vytvoii bloky na
hranici struktury. Blokova struktura je nédsledné zkopirovana a posunuta nad soucasnou
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strukturu, po vyplnéni celého sloupce doje k posunu na dalsi sloupec. V piipadé, ze po-
sledni blokova struktura se nevesla celd, tak se zbytek vygeneruje v novém sloupci. Pohled
na vypocetni sit takto vygenerované struktury je na obrdzku 78.
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Obrézek 77: Vystup z programu tvorby struktur pro rychlou kontrolu vytvorené struktury.

Snahou bylo vytvofit i plné hodnotnou strukturovanou 3D sit s ndhradn{ strukturou.
Jednotlivé sloupce by pak byly vzdjemné pootoceny, podobné jako tomu je v pfipadé
realné struktury. Zde jsem narazil na nékolik obtizi, které vedly k ukonceni snah o tuto
3D nédhradni strukturu. Nejzdsadnéjsi problém byl v dodrzeni po¢tu bunék v jednotlivych
smérech. V piipadé, ze by mezera mezi bloky méla vyrazné mensi velikost nez samotna
velikost prvku, tak by doslo k velkym prechodim. Pomér §itek mezi prvni a néasledujici
buiikou byl mnohem vétsi nez 1.5 (myslen je "cell to cell expansion ratio”). Pii tvorbé
soucasné sité pro nahradni struktury byl pomér mensi nez 1.2 u vétsiny nahradnich struk-
tur. Vyjimkou byla sif s malou sfikou mezery, zde byl pomér 1.5.

Dtvod, pro¢ zde tuto skutecnost uvadim, je mozny dalsi smér ve vyzkumu ndhradnich
struktur, respektive tvorby sité. V soucasné dobé se pro 3D ndhradni struktury pouzivaji
nestrukturované sité tvorené Ctyistény, piipadné Sestistény. Toto FeSeni ovSem vnasi do
simulace chybu z pohledu numerické difuze [3].
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Obrazek 78: Ukazka vygenerované sité pomoci vytvoreného algoritmu.

6.7.3 Nastaveni numerické simulace

Vstupni okrajova podminka byla definovana rychlostnim profilem. Ten odpovidal stfedni
rychlosti, kterd byla pouzita pro simulaci na realné struktute. Déle byla definovana kon-
stantni vstupni hodnota koncentrace a také hodnota koncentrace v oblasti s aktivnim
uhlim. Stejné jako v pfedchozim piipadé byl pouzit piistup LES se subgrid modelem
WALE.

Diskretizace ¢asu pomoci schématu Crank-Nicolsona. Vypocet gradientti byl pomoci
metody nejmensich ¢tvercu. Konvektivni ¢len byl diskretizovan schématem LUST. algo-
ritmus byl pouzit PISO s 4 smyckami pro vypocet tlaku. Podminka konvergenci pomoci
residuf, kterd byla nastavena pro entalpii ry = 10™® a pro ostatni proménné r = 1075,
Casovy krok byl Fizen pomoci CFL podminky s CFL = 0,8. Stejné jako pro predchozi
piipad bylo hodnoty prumeérovéany pro statistické zpracovani. Z prumérovani byly vyjmuty
hodnoty pro rozbéh proudéni.

6.7.4 Vysledky ze simulaci p#i pouziti nahradni struktury

V této podkapitole jsou uvedeny vysledky ze simulaci, které byly provedeny pro ndhradni
struktury. Prvni simulace se tykaly testu nezavislosti sité na feseni. Tento test byl proveden
na nahradni struktufe Bl a byl zjednodusen na 3D pfipad s periodickou podminkou na
okrajich ve tfetim sméru. Zjednodusenim byl uspoien vypocetni ¢as, ktery by v piipadé
simulace celé domény byl nékolikanasobné vétsi. Tabulka 14 obsahuje testované varianty
kde n znac¢i celkovy pocet bunék, np je pocet bunék podél jedné hrany prvku a n, je
pocet bunék ve tretim sméru. Pii pohledu na hodnoty Sherwoodova ¢isla (Sh) je videét,
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7e s rostoucim poétem bunék se snizovala hodnota Sh. Vyslednd hodnota Sh pro sit s
nejmensim poc¢tem prvku se lisf od té s nejvétsim poétem bunék o cca 8 %. Duvodem k
takto relativné nizké odchylce je s nejvétsi pravdépodobnosti dodrzeni jemné mezni vrstvy
pro spravné urceni prestupu tepla u vSech variant vypocetni sité. Na zakladé této studie
budou pouzity parametry pro sit ml i pro dalsi varianty.

Tabulka 14: Varianty pro test nezavislosti sité
varianta | po¢et bunék | np | n, | Sh
n (milion)

m0 0,9 15 |15 | 1.24
ml 1,2 17 [ 20 | 1.17
m2 18 20 | 20 | 1.15
m3 2.4 22 [ 22 [ 1.15

Nize jsou jiz uvedeny vysledky pro jednotlivé struktury. Rychlostni pole podélné slozky
rychlosti pro strukturu Bl a B2 je na obrazku 79 a pro strukturu B1 a B3 na obrazku
80. Normovani bylo provedeno pomoci vstupni rychlosti. Vlivem mensi mezery mezi jed-
notlivymi bloky u struktury B2 bylo dosazeno vyssich rychlosti v mezere v porovnani se
strukturou B1. Toto urychleni bude mit vliv na pfestup hmoty. Rozdil v rychlostnim poli
mezi strukturou B1 a B3 neni takovy jako pro predesly piipad. To je zpusobeno tim ze
§itka mezery u struktury B3 je sice mensi nez u B1, ale vlivem mensi velikosti prvku doslo
také k zvétSeni poctu mezer.

U X
5.000e+00

w

on

0
-1.000e+Q0

Obréazek 79: Kontury normované podélné slozky rychlosti pro nahradni strukturu Bl
(vlevo) a B2 (vpravo).
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Obréazek 80: Kontury normované podélné slozky pro nahradni strukturu Bl(vlevo) a
B3(vpravo).

Rychlostni pole normované pti¢né slozky rychlosti pro strukturu B1 a B2 je na obrazku
81 a pro strukturu Bl a B3 na obrazku 82. Oproti konturdm podélné slozky rychlosti,
neni pro kontury pti¢né slozky rychlosti takovy rozdil mezi jednotlivymi strukturami. U
struktur B1 a B2 dochézi k zajimavému jevu u tieti a ¢tvrté fady hranolu. V téchto faddch
se nachdazi oblast, kdy ¢elni strana hranolu je obtékdna nerovnomérné a to konkrétné zprava
doleva. Tento jev je zpusoben posunutim tieti fady oproti druhé. U prvni a druhé fady
byl hranol obtékan rovnomérné.
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Obrazek 81: Kontury normované piicné slozky rychlosti pro ndhradni strukturu B1 (vlevo)
a B2 (vpravo).

)
Obrézek 82: Kontury normované pticné slozky rychlosti pro ndhradnf strukturu B1 (vlevo)
a B3 (vpravo).
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Souhrn vlastnosti jednotlivych vygenerovanych struktur je v tabulce 15. Zmensenim
mezery mezi prvky doslo ke zvySeni pfestupu hmoty. Zde jde vidét, jak zakon zachovani
hmoty vede ke zvétSeni rychlosti v mezefe. To je také duvod, pro¢ vét§ina empirickych
vztahl pro vypocet prestupu tepla ve svazku trubek bere v tvahu rychlost proudéni v
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nejuz$im misté. U struktury s mensimi prvky doslo ke snizeni pfestupu hmoty. V tomto
piipadé je potieba podotknout, ze zmensenim prvku se zaroven zmensi absolutni hodnota
mezery, ale relativni pomér zustava zachovan. Pii vypoctu prestupu tepla ve svazku trubek
(mysleny jsou empirické vztahy odvozené na zdkladé vysledku z experimentu) se objevuje
Prandtlovo a Reynoldsovo ¢islo. V naSem piipadeé lze uvazovat Prandtlovo ¢islo pro vSechny
varianty stejné a lisit se bude pouze Reynoldsovo ¢islo. Pro nas pripad by Reynoldsovo ¢islo
bylo Re = UD/v, kde U je rychlost v nejuzsim misté, D je rozmér prvku a v je kinematickd
viskozita. Struktury A1,A2,B1,B2 maji oproti ostatnim variantdm vétsi velikost prvku D.
Varianty A1,A2 (stejné jako B1,B2) by se lisily v rychlosti proudéni v nejuzsim misteé.
7 uvedeného vyplyvé, ze nejvétsiho prestupu tepla by bylo dosazeno pro struktury A2 a
B2. Pii pohledu do tabulky Sherwoodovych ¢isel jsem dosahl podobnych zavéru. Jedna
se o piipad, kdy plati podobnost mezi pfestupem tepla a prestupem hmoty (Reynoldsova
analogie). Varianta oznacend jako AC je vysledek pro redlnou strukturu.

Tabulka 15: Vlastnosti pfenosu hmoty (Sherwoodovo ¢islo) jednotlivych struktur.
Varianta | A1 | A2 | A3 | A4 | Bl | B2 | B3 | B4
Sh 1.08 | 1.49 | 0.70 | 0.93 | 1.15 | 0.74 | 1.01 | 1.50

Pro zajimavost zde uvedu jesté zavislost Sh na pozici prvku pro struktury Bl a B2,
kterd je na obrdzku 83. Z grafu je patrné, jaky vliv mé rozte¢ mezi prvky, kde u mensi
mezery (B2) je pfestup hmoty vyrazné vyssi nez pro strukturu s vétsi mezeru (B1). Ovsem
toto plati pouze pro nultou a prvni fadu. V druhé a tieti fadé dochézi k rapidnimu poklesu
prenosu hmoty pro strukturu B2 a to az pod hodnotu Sherwoodova ¢isla pro strukturu B1.
Dale stoji za povSimnuti zména piestupu hmoty mezi nultou a prvni fadou. U struktury
B1 doslo k vyraznému poklesu soucinitele prestupu hmoty a naopak u struktury B2 doslo
k mirnému zvyseni.

2.5 T
B1 +
B2 x

1.5 h

Sh
X+

05 b

rada
Obrazek 83: Zavislost Sherwoodova ¢isla na pozici prvku.

Prestup hmoty ze struktury lze zobrazit i pomoci kontur koncentrace. Ty jsou zobra-
zeny na obrazku 84 pro struktury Bl a B2 a na obrazku 85 pro struktury B1 a B3. Kontury
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jsou normovany hodnotou vstupni koncentrace. Zde si muzeme povsimnout duvodu vétsiho
prestupu hmoty v fadé 1 pro strukturu B2, kdy mensi mezera mezi jednotlivymi fadami
vedla k ovlivnéni uplavu za hranolem pravé pro strukturu B2. Kontury koncentrace jsou

velice podobné pro strukturu Bl a B3, je to z duvodu stejné relativni vzdalenosti mezi
jednotlivymi prvky.
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Obrazek 85: Kontury normované koncentrace pro nahradni strukturu Bl a B3.

Na zékladé téchto vysledku byla vybrana struktura B2. Bylo to zejména z divodu,
ze struktura A2, kterd byla blize redlné struktuie. Tato struktura méla horsi kvalitu sité.
zejména co se tyce ortogonality. Déle ¢as vypoctu u struktury A2 byl o tfetinu vétsi nez
pro strukturu B2. Odchylka struktury B2 od redlné struktury aktivniho uhlf je cca 2 %.
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6.7.5 Nastaveni simulace TSA smycky pomoci nahradni struktury

Parametry ze struktury B2 byly pouzity pro tvorbu nové struktury. Vygenerovanou struk-
turu tvoii vice jak 120 bloku aktivniho uhli. Struktura je vyobrazena na obrazku 86.
Vzhledem k mnozstvi bloku tvoricich strukturu jsem piikrocil ke zjednoduseni piipadu v
podobé zmenseni domény ve tietim sméru a zavedeni periodickych okrajovych podminek,
stejné jako to bylo provedeno pii predchozich simulacich. Po¢et bunék ve tfetim sméru byl
20. Vytvofend vypocetni sit byla tvofena 11,2 miliony bunék. Maximéln{ neortogonalita
sité je 44, prumérnd 15, Maximdlni pomér stihlosti buiiky (aspect ratio) je 8. Rychlostni
profil na vstupu byl nastaven dle prutoku 1,5 1/min, respektive stfedni rychlost pro tuto
simulaci odpovida stfedni rychlosti pro iplnou doménu.

Obrazek 86: Vygenerovand struktura pro simulaci TSA smycky.

Nastaveni numerické simulace bylo oproti predchozim piipadim upraveno. Metoda
PANS s modelem k-w SST byla pouzita pro feSeni turbulence s maximdalnimi limitnimi
hodnotami f; = 0.1 a f. = 1. Parametr fj byl vypocitavan dynamicky a pro oblast pied
strukturu byl roven 0. Casové schéma bylo Crank-Nicolsonovo, konvektivni ¢len byl diskre-
tizovan metodou LUST a diskretizace gradientu metodou nejmensich ¢tverct. Byl pouzit
algoritmus PIMPLE, ktery kombinuje vyhody algoritmi PISO a SIMPLE a vysledkem je
moznost nastaveni vétsich casovych kroku. Byly nastaveny 2 vnitini smycky pro tlak a 2
vnéjsi SIMPLE smy¢ky. Relaxa¢ni parametr pro tlak byl nastaven na hodnotu ¢ = 0.6
a pro ostatni veli¢iny ¢ = 0.95. V obou dvou piipadech se jedna o pod relaxaci a nizky
relaxacni parametr pro tlak zajistil dobrou konvergenci pro dany ¢asovy krok. Casovy
krok byl fizen pomoci CF' L podminky a to s hodnotou CFL = 5. Jednalo se o maximalni
hodnotu C'F L ve vypocetni doméné, primérnd hodnota v doméné byla 0,3. Kritérium kon-
vergence bylo Fizeno pomoci residui, kde pro entalpii rg = 10™8 a pro ostatni r = 1075,
Zaroven byla sledovana kumulativni hodnota residua zachovani hmoty, kde cilem bylo
nepfesahnout hodnotu rxymw = 0.001.
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6.7.6 Porovnani simulace pracovni smycky TSA pomoci ndhradni struktury
s experimentem

V této kapitole jsou vysledky tykajici se zdvéretné simulace pracovni smycky TSA pomoci
nahradni struktury. Byla simulovdna pouze jedna pracovni smycka, kde pocateénim sta-
vem bylo aktivniho uhli s naadsorbovanym maximéalnim mnozstvim COs. Podobny stav
odpovidal experimentu pii za¢atku méfeni.

Normované rychlostni pole pro podélnou slozku rychlosti je na obréazku 87 a pro p¥i¢nou
slozku rychlosti je na obrazku 88. Kontury jsou normovany pomoci vstupni hodnoty rych-
losti. Vstup do komory se nachdzi ve spodni ¢asti domény a vystup komory se nachézi
v horni ¢4sti domény. Prvni fada hranolu je mirné ovlivnéna vstupni podminkou, kde v
levé Gasti dochdzi k vétsi rychlosti proudu nez v pravé. Tento jev je zpusoben posunem
nésledujicich fad prvki, kde timto posunem se vytvoii cesta kterou muze tekutina proudit
rychleji. Podobna cesta se nachdzi i v pravé ¢asti domény, ale vlivem prvni fady bloku
neni tak patrna. Vystupni proud ze struktury ma pak turbulentni charakter. Dochéazelo
zde také k periodické zméné sméru proudu z jednotlivych mezer nahradni struktury.
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Obrazek 87: Kontury okamzité podélni slozky rychlosti.
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Obrézek 88: Kontury okamzité piicné slozky rychlosti.

Proces desorpce je ukdzan na obrazku 89 pomoci kontur koncentrace COs. Je zde
vidét, jak dochézelo k uvoliovani COs z aktivniho uhli a postupnému zvyseni vystupni
koncentrace COsq. Pfi blizsi pohledu lze vidét, ze k nejvétsimu uvoliovani ze struktury
dochazelo v prvni fadé struktury. V dalSich fadach takovy pfestup uz pozorovan neni.
Timto se potvrdil predpoklad, Ze pro proces adsorpce-desorpce je dulezitd spravnd predikce
prestupu hmoty ze struktury. Tento piestup neni konstantni, a proto je potieba aspon
Castecneé resit geometrii struktury nebo doplnit zjednoduseny model o zavislost koeficientu
prestupu hmoty na poloze ve struktuie.
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Obrézek 89: Kontury okamzité koncentrace COy béhem desorpce

Na obréazku 90 jsou zobrazeny kontury koncentrace COy béhem adsorpce (vpravo) a
desorpce (vlevo). Rozlozeni koncentrace COy je pro oba procesy velice podobné. Nejsou
zde patrny zadné nestability jako tomu bylo v pripadé kontur rychlosti.
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Obréazek 90: Porovnéani okamzitych kontur koncentrace COy béhem desorpce (vlevo) a

adsorpce (vpravo).
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Porovnani vysledné simulace, pii které byla pouzita nahradni struktura je na obrazku
91. V grafu je uvedena jedna perioda TSA smycky, ale pro ndzornost jsem vlozil i vysledky
z dalsich period ziskanych z experimentu (oznaceno v grafu experiment 1, 2, 3). Oproti
puvodni zjednodu$ené simulaci pii pouziti porézniho média doslo k pfiblizeni vysledkum
z experimentu. V prvni ¢asti smycky, pii které dochazelo k uvoliiovani COs z aktivniho
uhli, vy8el prubéh ze simulace prakticky totozny s tim z experimentu. Jedina odchylka,
ke které doslo, je pozvolnéjsi pokles koncentrace COq ziskany ze simulace oproti prubéhu
z experimentu. Néasledujici ¢ast, pii které doslo ke snizeni teploty aktivniho uhli (zacdtek
ulpivani CO9 v aktivnim uhli) md jiz vice rozdilny prubéh. Jde zejména o dosazenou
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Obrazek 91: Prubéh koncentrace COs z numerické simulace pro ndhradni strukturu a
experimentu pro dT=10 °C.

Rozdil v priubéhu vystupni koncentrace COg mezi experimentem a numerickou simulaci
mé vede k porovnani mnozstvi COs, které se zachyti v aktivnim uhli a nasledné uvolni.
Rozdil objemového mnozstvi COy z numerické simulace byl mensi jak 1 %. Tato od-
chylka byla zpusobend prednastavenou hodnotou naadsorbovaného COs v aktivnim uhli.
Predpoklddam, ze by se odchylka eliminovala pii dalsi periodé pracovni smycky TSA. V
piipadé experimentu se jednalo o vice jak 30 %. Po blizs{ analyze zafizeni a zpusobu méren{
vystupni koncentrace jsem dosel k zavéru, ze odchylka byla zptsobend metodou méfeni
vystupni koncentrace COs. Ta byla ziskavana odbérem ¢ésti vystupni smési pomoci vzdu-
chové pumpy, kterd zajistila prutok smési senzorem. Tato metoda zda se byt méné citliva
na zmény koncentrace COa.

Narocnost zavéretné simulace byla priblizné 15 000 CPU hodin. V piipadé, ze by
simulace probihala na skutecné geometrii pro dané mnozstvi aktivniho uhli, tak by jeji
narocnost byla priblizné 150 000 CPU hodin. V tomto Case je zahrnuta samotnd simulace,
dalsi ¢as by zabrala tvorba geometrie a vypocetni sité. Pouziti metody nahradni struktury
ukédzalo zna¢nou usporu vypocetniho ¢asu pii feSeni komplikovaného problému jako je
adsorpce plynu na tuhém adsorbentu a to pii dobré shodé s vysledky z experimentu.
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7 Zavér

V této praci byl analyzovan stav kvality ovzdusi ve vnitinich prostorach. Vysledky z méfeni
ve vnitinich prostordach ukéazaly, ze ve vétsiné piipadu byla koncentrace COg v 1rovni,
kdy méa tento plyn vliv na c¢lovéka. Podle predpokladu bylo vysSich hodnot dosazeno
béhem zimniho semestru a to jak ve vyuce, tak i v pfipadé kancelaii. Prumérnd hodnota
koncentrace CO2 muze byt pii vyhodnoceni ¢asto zavadéjici. Mnohem vice vypovidajici
parametr o urovni COs v dané mistnosti je 20 minutovy pramér. Ten vychézel v porovnani
s prumérnymi hodnotami mnohem vyssi.

Velka ¢ast prace se zabyvala metodou snizeni COs z okolniho vzduchu pomoci adsorpce.
Na zékladé reSerse dostupnych materialiu bylo vybréano aktivni uhli jako vhodny material
pro pouziti pro zachytavani COsy ze vzduchu v mistnosti. Pro nizsi naroky na zaiizeni
byl vybrén zpusob regenerace aktivniho uhli pomoci zmény teploty (princip TSA). Bylo
sestaveno jednoduché zaiizeni, na kterém byl tento zpusob regenerace otestovan pro tii
ruzné teplotni diference.

Soucasti této prace byly i numerické simulace adsorpce COs. Model adsorpce byl im-
plementovan do open-source softwaru OpenFOAM, kde pii prvni simulaci byla tato im-
plementace ovéfena. 7 vysledku numerické simulace je patrné, ze vystupni koncentrace
COq z prostoru s aktivnim uhlim zavisi zejména na zméné teploty, respektive na rustu
gradientu. Tento poznatek pak nasledné poslouzil pfi ndvrhu vhodné teplotni smycky.

Pr1i prvni simulaci se také ukazalo, ze zjednoduSeny princip pii pouziti metody porézniho
média dava odlisné vysledky oproti experimentu. Na zakladé uvahy, ze tato odchylka je
dana Spatnou predikci prestupu hmoty bylo pfistoupeno k simulaci na skuteéné geomet-
rii aktivniho uhli. Vzhledem k slozitosti struktury a zejména pak k narocnosti vytvoreni
vypocetni sité byla pro dalsi pouziti uvazovana pouze ¢ast struktury. Ta byla ziskana po-
moci tomografu a segmentaci snimkua z néj. Geometrie obsahovala spoustu chyb, a proto
bylo provedeno nékolik krokt pro jejich odstranéni. Nasledna vypocetni sif byla vytvofena
pomoci programu snappyHexMesh. Numericka simulace na této vypocetni siti se tykala
pouze pfestupu hmoty.

Pro snizeni vypocetnich naroku simulace adsorpce-desorpce byla pouzita metoda nahradni
struktury misto simulace na skutecné struktuie. Byl vytvoren algoritmus, ktery dokazal
vygenerovat vstupni soubor do programu pro vytvoreni vypocetni sité. Na vygenerovanych
strukturdch byl simulovdn pfestup hmoty a na zdkladé vysledku z téchto simulaci byla
vybrana vhodnd struktura pro zavéretnou simulaci procesu adsorpce-desorpce.

Zaveéretna simulace zachytdvani/uvoliiovani COg na aktivnim uhli byla provedena pro
jednu teplotni diferenci smycky TSA. Vysledky z této simulace byly v dobré shodé s
vysledky z experimentu. Pouzitim nahradni struktury byly vypocetni naroky na simulaci
snizeny priblizné desetkrat v porovnani se simulaci na skuteéné strukture a to pti zachovani
dostatecné pfesnosti. Vysledky z této studie ukazuji, ze studium slozitého problému jako
je adsorpce-desorpce pomoci ndhradni struktury je mozné a z pohledu vypocéetnich néroku
velice vyhodné.
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8 Dalsi smér vyzkumu

Mozny dalsi smér v problematice simulace adsorpce-desorpce muze byt zaméfen na na-
lezeni vhodného vztahu, ktery by vedl k volbé nahradni struktury na zakladé simulace
pro ¢ast skuteéné struktury. Zaroven by se dalo vyuzit predeslych studii zaméfenych na
vyzkum pfrestupu tepla a to z duvodu analogie mezi pfenosem tepla a prenosem hmoty.

Lze predpokladat, ze dalsi smér v oblasti vyzkumu materidli pro adsorpci COs jsou
materidly MOF a zejména pak moznosti jejich masové vyroby. Pravé masovou vyrobou
by se dala snizit jinak vysoké cena téchto materidlu. Déle je dobré zminit, ze i materidly
které se v soucasnosti vyuzivaji pro adsorpci jsou stdle stfedem zdjmu vyvoje. Jedné se
zejména o jejich dodateénou dpravu, at uz se jednd o chemickou tupravu povrchu pro
zvyseni adsorpéni kapacity nebo zpusob vyroby pomoci 3D tisku. Diky 3D tisku lze docilit
raznych tvaru findlniho vyrobku a lze tak adsorbent upravit piimo pro dané pouziti.
Kombinaci tisku nékolika materiali najednou by se dal vyrobit adsorbent, ktery by piimo
v sobé mél vyménik tepla. Tim by se docililo vyrazného zlepSeni pfestupu tepla a zaroven
zvysSeni U¢innosti adsorpce
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Priloha A

V této priloze je uveden kéd, ktery slouzil ke ¢teni a zaznam dat z NDIR senzoru

# Python progam pro ukladani dat ze senzoru Cozir
import serial

import time

import os

class co2senzor():

def

def

def

__init__(self,dev):
self .multiplier = 10 # 20 % multiplikator dl senzoru

self .usb= serial.Serial(dev) # otevreni linky
self.zero=time.time() # pocatecni cas

self.usb.write("M 4\r\n") # posilej pouze hodnoty CO2
self.usb.write("K 2\r\n") # nastav posilani hodnot na pozadani

self.usb.flushInput ()
time.sleep(1)
print "CO2 senzor has been successfully activated"

self.f_plot = open(’co2_mereni’, ’w+’) # vytvor soubor pro gnuplot
self.f_plot.close()

datafileNew(self):
k = 0 # citac souboru
j = "co2_mereni" # prefix
self.name = ’none’ # jmeno souboru
while (self.name == ’none’):
if not os.path.isfile(j):
self .name = j # ulozeni aktualniho jmena
self.f = open(self.name, ’w’) # vytvoreni souboru
self.f.close()
print "Output file has been created with name: ", self.name

k =k +1 # inkrement cisla souboru
j = "co2_mereni" + str(k) # jmeno vystupniho souboru

readValue (self):
self.now = str(round((time.time() - self.zero), 1)) # cas

self.usb.write("Z\r\n") # zadost o C02 data

self.resp_usb = self.usb.read(10) # precti data
self.resp_usb = self.resp_usb[:8] # odmaz suffix

self .f1tCo2_usb = float(self.resp_usb[2:]) # odmaz prefix
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# calculate new value of CO2
self.x_usb = str(self.fltCo2_usb * self.multiplier)

def saveValue(self):
self.f = open(self.name, ’a’) # otevri vystupni soubor
self.f.write(self.now + " " + self.x_usb + "\n") # zapis cas a C02
self.f.close()

self.f_plot = open(’co2_mereni’, ’a’) # otevri log
self.f_plot.write(self.now + " ") # zapis cas

self.f_plot.write(self.x_usb + "\n") # zapis C02
self.f_plot.close()
def result(self):

print "Time = ", self.now, "; CO2 PPM = ", self.x_usb # ukaz data na obrazovl
def Main():
outputTime=1 # vystupni cas

device="/dev/ttyUSBO" # cesta k senzoru

co2=co2senzor(device) # spusteni podprogramu

co2.datafileNew() # vytvor soubor

# time loop

while True:
co2.readValue() # precti hodnoty
co2.saveValue() # uloz hodnoty pro soubor a log
co2.result() # zobraz hodnoty

time.sleep(outputTime) # cekej na dalsi proces

if __name__ == "__main__":

Main()
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Priloha B

Zde je uveden kod ktery slouzil pro ¢teni dat z termistoru

# Python program pro ukladani dat z termistoru
import serial

import time

import os

class tempsenzor():

def

def

def

def

__init__(self,dev):

self.usb= serial.Serial(dev) # otevreni linky
self.zero=time.time() # ulozeni casu
time.sleep(1)

print "Temperature senzors have been successfully activated"

self.f_plot = open(’temp_mereni’, ’w+’) # log soubor pro gnuplot
self.f_plot.close()

datafileNew(self):

k = 0 # citac souboru

j = "temp_mereni" # prefix
self .name = ’none’ # jmeno
while (self.name == ’none’):

if not os.path.isfile(j):
self .name = j # uloz aktualni jmeno
self.f = open(self.name, ’w’) # vytvor soubor
self.f.close()

print "Output file has been created with name: ", self.name

k =k + 1 # inkrement souboru
j = "temp_mereni" + str(k) # vytvor jmeno souboru

readValue (self):
self.x_usb=""
self.now=time.time()-self.zero
while True:

readC= self.usb.read()

self.x_usb+=readC

if readC == "\n":

return self.x_usb

saveValue(self):
self.f = open(self.name, ’a’) # otevri soubor
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self.out=str(self.now)

self.out +=" "

self.out+=str(self.x_usb)

self.f.write(self.out ) # zapis aktualni cas a teplotu
self.f.close() # zavri soubor

self.f_plot = open(’temp_mereni’, ’a’) # otevri log soubor
self.f_plot.write(self.out) # zapis do logu

self.f_plot.close()

def result(self):

print "Time = ", self.now, " ", self.x_usb # ukaz data na obrazovku
def Main():
outputTime=2 # cas vystupu

device="/dev/ttyACMO" # cesta k zarizeni

temp=tempsenzor (device) # spust podprogram
temp.datafileNew() # vytvor soubor a log
temp.readValue() # precti hodnotu

# time loop

while True:

temp.readValue () # precti hodnotu
temp.saveValue() # zapis do souboru a logu
temp.result () # zobraz na display

time.sleep(outputTime) # cekej na dalsi interval

if __name__ == "__main__

Main()
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Priloha C

Kéd v Arduinu MEGA pro éteni hodnot z termistort a poslani pres seriovou linku do
Raspberry PI. Zakladni kéd z Arduino knihovny (www.arduino.cc).

int termPin[5]={0,1,2,3,4};

float tempArray[5];

void setup(void) {
Serial.begin(9600) ;
analogReference (EXTERNAL) ;

}

void loop(void) {
Serial.println("");
for (int i=0; i<5; i=i+1){
tempArray[i]=temp(termPin[i]);
printTemp (tempArray[i]);
}
delay(500);
}

float temp(int termPin_){
float voltage;
int termNom = 10000; // reference resistor
int refTep = 25; // reference temperature
int beta = 3977; // Beta factor
int rezistor = 10000; // value of resistance in serie
//read voltage
voltage = analogRead(termPin_);
// conversion of value
voltage = 1023 / voltage - 1;
voltage = rezistor / voltage;
// calculating of temperature based on beta factor
float temperature;

temperature = voltage / termNom; // (R/Ro)

temperature = log(temperature); // 1n(R/Ro)
temperature /= beta; // 1/B * 1n(R/Ro)
temperature += 1.0 / (refTep + 273.15); // + (1/To)

temperature = 1.0 / temperature; // inverted value
temperature -= 273.15; // from Kelvin to Celsius

return temperature;

}

void printTemp(float temp_){
Serial.print(temp_);
Serial.print(" ");

}
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Priloha D

Zde jsou uvedeny zpusoby feSeni viceslozkové adsorpce

Rozsiteny Langmuiriv model adsorpce
Tento model je podobné jako zakladni model pro jednoslozkovou adsorpci, ziskdn z rovnice
rovnovahy. Na rozdil od jednoslozkové se nejednd o stavovou rovnici ale o dynamickou
rovnovdhu. Mira adsorpce slozky i R,; je umérnd podilu volného povrchu a parcidlniho
tlaku p; = y;p s molarnim podilem slozky y;

N
Rai = ka,ip; [ 1— Z
=1

95

dmaz,j

(66)

kde k,; je koeficient miry adsorpce. Index j zaveden jako rozdil mezi mirou adsorpce pro
jednu slozku a soucet vSech slozek. Mira desorpce slozky i R;; je rovna podilu obsazeného
povrchu a neni ovlivnéna parcidlnim tlakem.

Gi
Ra; = kai— (67)
dmazx,i
kde kq; je koeficient miry desorpce.
Pro zachovani rovnovdahy musi platit:
al q q
Kipi 1-— Z J - : (68)
. Qmaax,] Gm,i
7j=1
kde Ki = ka,i/kd,i-
N
N > Kipi
_— qmazx,j N
= 14+ > Kipi
j=1
V ptipadé jedné slozky je vyse uvedend rovnice
N
>, Kipi
j=1
q; = 9maz,j N (70)
1+ Kip;
j=1

Metoda idedlni teoretické adsorpce (IAST) Tato metoda mé originalni nézev
Ideal Adsorption Solution Theory (IAST) [13]. Pomoci ni lze pfedpovédét rovnovahu
viceslozkové adsorpce pomoci jednoslozkové adsorpce vsech slozek systému. Dokonce v
tomto piipadé nezdlezi na typu izotermy.

Gibbsova energie jednoho molu adsorbétu je

N
9=>_ 90+ gm (71)
=1

kde g? je gibbsova energie na referen¢nim stavu. Smésovaci gibbsova energie se vypocte

N

gm = RT Z zilnyyix; (72)
=1
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kde x; je molarni koncentrace slozky i a -y; je koeficient aktivity slozky i.
Definice Gibbsovy energie je
G=U-TS (73)

a dosazenim vztaht dvou pfedchozich vztahu dostaneme

N
U-TS
_= Z xlgl + RTleln%xZ (74)

Zn i=1 i=1

Lze také rozepsat rovnice pro adsorbovanou slozku a plynnou slozku

N

U-T8—¢m—Y mn; =0 (75)
=1
N

U—-TS—pV —> pmn; =0 (76)

i=1
kde m znac¢i hmotnost adsorbentu a ¢ je specificky povrchovy potencial. Kombinaci rovnic
dostaneme

N N N
~ T Z Tiphi = Z g9 + RTZ zilny;x; =0 (77)
Smy =l i=1 i—1
i=1

Specificky povrchovy potencidl lze vztdhnout k povrchovému tlaku ¢ = wA. Vyse
uvedenou rovnici pak muzeme piepsat do nasledujiciho vztahu:

)
nO—FRT;xl

kde n je celkovy pocet adsorbovanych moli podéleny hmotnosti adsorbentu a f; je
tekavost latky. Moldrni Gibbsova energie ve vztahu k tlaku ¢isté slozky je pak

z - gz =0 (78)

9 = o +M? (79)

Kombinaci dvou vySe uvedenych vztahu dostaneme

fi 1 N
RTZ:lenl—i-d)(no—Zné) =0 (80)

0
fviziexp z P

kde f? je tékavost pfi referenénim stavu a z; je bezrozmérny rozdil povrchového po-
tencidlu k referenénimu stavu.

¢ — o}
;= — 81
“ T T O0RT (81)
Pro idealni adsorbované mnozstvi musi platit:
fi = flwiexp (82)
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Poté dostaneme
1 N Z;
(2
T=20 (83)
i=1 "%
Dalsf rovnici lze dosadit za tékavost f; = py; a tlak p)

PYi = DY exp z; (84)

Pro ¢istou slozku plati ze povrchovy tlak je:

T A  do P (09)

Diky predpokladim autorum Prausnitze a Myerse [51] se teorie IAST stdva pouzitelnou
pro feseni viceslozkové adsorpce. Hlavnim piedpokladem je, ze povrchovy potencidl smési
je roven povrchovém potencidlu vSech slozek. Pti dosazeni za z; = 0 dostaneme soustavu
rovnic:

o ¢ /p? ni ()
Y dnY 86
BT = BT Ml (86)
Pyi = Py (87)
N
ZT; . l
; ni(p)) n ®8)

N
dai=1 (89)

Rovnice py; = px; je Raultiv zdkon pro rovnovahu adsorbovaného plynu. Pocet rovnic
je pak 2N+1. Kde prvni rovnice je N-1 rovnic, druha rovnice je N rovnic, tfeti je jedna
rovnice, stejné jako posledni vztah.
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Priloha E

Tato priloha obsahuje doplnéni k algebraickému modelu pro turbulentni pfenos tepla.

Co = 0.38 [1 — exp (—ﬁ;)} ha (90)
Coo =0 (91)

Coy = 0.2f + 0.1fp, (92)
Coz=1—fo— fpr (93)

Coo =0 (94)

05g¢  0-02eap <f (5/2.2)2>

Cor = (1= ) | T 23~ (e 7037 (95)
fo= (L= fpr)” exp [~ (/22" = (9/0.3)] (96)

for = [1+ (Prjoss?)] (97)
g=03[1—eap (-~ (Ret/70))] (98)

£ = 70\/5,5i/2 (99)

n=ft (100)

fi = 1~ eap (~ (Rey/70)2)| (101)

Re = (102)
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