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Anotace

Anotace:
Práce se zabývá možnost́ı sńıžeńı zdrav́ı škodlivých látek v mı́stnosti pomoćı procesu
adsorpce. Kvalita vnitřńıho ovzduš́ı byla analyzována pomoćı měřeńı v učebnách a kan-
celář́ıch. V práci je dále popsán proces adsorpce z pohledu možné metody pro zachyceńı
zdrav́ı škodlivých látek v prostoru. Byly posouzeny možné parametry ovlivňuj́ıćı účinnost
snižováńı zdrav́ı škodlivých látek. Proces snižováńı zdrav́ı škodlivých látek pomoćı ad-
sorpce byl odzkoušen pomoćı numerických simulaćı a experimentu, kde výsledky byly
vzájemně porovnány.

Kĺıčová slova: adsorpce, oxid uhličitý, kvalita vnitřńıho ovzduš́ı, numerická 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
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Ćıle disertačńı práce

• Měřeńı koncentraćı znečǐst’uj́ıćıch látek ve vnitřńıch prostorách a statistické posou-
zeńı kvality.

• Posouzeńı procesu adsorpce z pohledu možnosti sńıžeńı zdrav́ı škodlivých látek v
prostoru.

• Návrh a sestaveńı experimentu pro snižováńı zdrav́ı škodlivých látek v prostoru
pomoćı adsorpce.

• Proměřeńı adsorpce CO2 na vhodném adsorbentu pro r̊uzné vstupńı parametry.

• Implementace vhodného modulu pro numerický výpočet zachyceńı zdrav́ı škodlivých
látek v prostoru a jeho validace s experimentem.
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5.4.4 Porovnáńı TSA smyček . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 52
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Seznam použitých symbol̊u a zkratek

Symbol Jednotka Definice
A m2 plocha
C - konstanta BET izotermy
dT K teplotńı diference
Dmol m2s−1 koeficient molekulárńı difuze
D m charakteristický rozměr
DaCO2 m2s−1 koeficient molekulárńı difuze vzduch-CO2
E J aktivačńı energie
F J Helmhotzova energie
f kgm−2s−2) exterńı śıly
fk - poměr nevyřenené turbulentńı kinetické energie ku celkové
fε - poměr nevyřenené rychlosti disipace ku celkové
fω - poměr nevyřenené specifické rychlosti disipace ku celkové
h s−1 koeficient konvektivńıho toku hmoty
H J entalpie
Jk mol m−2 s−1 tok hmoty při adsorpci
K - Langmuirova konstanta
Ke - Henryho konstanta
k m2s−2 turbulentńı kinetická energie
ku m2s−2 nevyřešená turbulentńı kinetická energie
Lk m2s−2 koeficient difuze při adsorpci
MAC kg/mol molekulárńı hmotnost aktivńıho uhĺı
n mol molárńı množstv́ı
nF - Freundlich̊uv parametr
Nu - Nusseltovo č́ıslo
p Pa tlak
Pku m4s−3 produkce turbulentńı kinetické energie
Pe - Pecletovo č́ıslo
Pet - turbulentńı Pecletovo č́ıslo
Pr - Prandtlovo č́ıslo
Prt - turbulentńı Prandtlovo č́ıslo
ps Pa saturačńı tlak
q molg−1 adsorpčńı kapacita
q∗ molg−1 adsorpčńı kapacita
qmax molg−1 maximálńı adsorpčńı kapacita
qa Jkg−1 diferenciálńı adsorpčńı teplo
qk Jkg−1 kondenzačńı teplo
Qteplo J integrálńı adsorpčńı teplo
R Jkg−1K−1 univerzálńı plynová konstanta
r - residuum
rH - residuum entalpie
rp - residuum tlaku
Re - Reynoldsovo č́ıslo
S JK−1 entropie
Svisc K sutherlandova konstanta
Sc - Schmidtovo č́ıslo
Sct - turbulentńı Schmidtovo č́ıslo
Sh - Sherwoodovo č́ıslo
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Seznam použitých symbol̊u a zkratek

Symbol Jednotka Definice
T K teplota
Tsub K teplota sublimace
U J vnitřńı energie
u ms−1 rychlost
V m3 objem
Y - hmotnostńı pod́ıl
y+ - bezrozměrná vzdálenosti od stěny

Symbol Jednotka Definice
δij - Kroneckerovo delta
∆Ha J adsorpčńı teplo
ε m2s−3 rychlost disipace
εu m2s−3 nevyřešená rychlost disipace
λ Wm−1K−1 koeficient tepelné vodivosti
µ Pas−1 dynamická viskozita
µi Jmol−1 chemický potenciál
ν m2s−1 kinematická viskozita
νsgs m2s−1 subgridńı viskozita
νt m2s−1 turbulentńı viskozita
νu m2s−1 v́ırová viskozita
ω s−1 specifická rychlost disipace
ωu s−1 nevyřešená specifická rychlost disipace
π Pam−2 povrchový tlak
φ - relaxačńı faktor
ρ kgm−3 hustota
ρAC kgm−3 hustota aktivńıho uhĺı
τ Pa tenzor vazkých sil
τt s turbulentńı časové měř́ıtko
Θ K fluktuace teploty
ζ Pas−1 objemová viskozita

Modelové konstanty turbulentńıch model̊u pak jsou β∗,Γku,Γωu, C1, C2, Cε1, Cε2, C
∗
ε2, Cµσω2, σωku
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Seznam použitých symbol̊u a zkratek

Zkratka Definice
AC aktivńı uhĺı
CFL Courant Friedrich Lewy podmı́nka
ClFC Chlorofluorouhĺık
CH4 Metan
CO2 Oxid uhličitý
CPU Central Processing Unit
ESA Electric Swing Adsorption
H2 Vod́ık
IUPAC International Union of Pure and Applied Chemistry
LDF Linear Driving Force
LES Large Eddy Simulation
LUST Linear Upwind Stabilised Transport
MEA mono-thanol-amin
MOF Metal Organic Framework
N2 Duśık
NaOH Hydroxid sodný
NDIR Non-Dispersive Infra-Red
O2 Kysĺık
PANS Partially-Averaged Navier-Stokes
PISO Pressure Implicit with Spliting Operators
PSA Pressure Swing Adsorption
RANS Reynolds-Averaged Navier-Stokes
SIMPLE Semi Implicit Method for Pressure Linked Equations
SST Shear Stress Transport
TSA Temperature Swing Adsorption
TUL Technická Univerzita v Liberci
UART Universal Asynchronous Receiver Transmitter
VOC Volatile Organic Compound
VSA Vacuum Swing Adsorption
WALE Wall Adapting Local Eddy viscosity
WHO World Health Organisation
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53 Pr̊uběh koncentrace CO2 z numerické simulace a experimentu pro dT=10 ◦C. 71
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15 Vlastnosti přenosu hmoty (Sherwoodovo č́ıslo) jednotlivých struktur. . . . . 95

12



1 Úvod

Kvalita vnitřńıho ovzduš́ı muśı být brána v potaz vzhledem k tomu, že lidé tráv́ı 90 % času
právě ve vnitřńıch prostorách. Je-li někde zmı́něna problematika kvality ovzduš́ı, v drtivé
většině se týká venkovńıho prostřed́ı, ovšem americká agentura pro ochranu prostřed́ı
prokázala, že ve vnitřńım prostřed́ı se nacháźı 2-5x v́ıce znečǐst’uj́ıćıch než ve venkovńım
prostřed́ı. Právě dlouhodobý pobyt v prostřed́ı s vysokou hodnotou znečǐst’uj́ıćıch látek
má významný vliv na zdrav́ı člověka. Světová zdravotnická organizace (WHO) společně s
Mezinárodńı agenturou pro výzkum rakoviny došla k závěru, že majoritńı pod́ıl na vzniku
rakoviny má právě vnitřńı prostřed́ı na rozd́ıl od genetických faktor̊u. WHO dále uvád́ı,
že 3 miliony lid́ı ročně umře z d̊usledku znečǐstěného venkovńıho vzduchu. Z pohledu
vnitřńıho znečǐstěńı je toto č́ıslo vyšš́ı a to konkrétně 4.3 miliony. To vycháźı z toho, že
92 % obyvatel žije v prostřed́ı kde jsou překročeny limity týkaj́ıćı se zdrav́ı škodlivých
látek. Tato práce se zabývá kvalitou vnitřńıho ovzduš́ı a zejména možnost́ı sńıžeńı zdrav́ı
škodlivých látek v mı́stnosti.

Prvńı kapitola této práce obsahuje krátké seznámeńı se zdrav́ı škodlivými látkami, které
se mohou ve vnitřńıch prostorách nacházet. Následuje kapitola věnovaná vlastńımu měřeńı
kvality ovzduš́ı v mı́stnostech, a to konkrétně měřeńı koncentrace CO2. Jsou zde uvedeny
výsledky z měřeńı koncentrace CO2 v kancelář́ıch a z výuky. V závěru této kapitoly je
uveden souhrn z provedených měřeńı.

Daľśı kapitola se zabývá možnost́ı sńıžeńı množstv́ı CO2 v mı́stnosti pomoćı adsorpce.
Prvńı část této kapitoly je věnována teoretickému seznámeńı s adsorpćı. Je zde vyjádřena
adsorpčńı rovnováha, teplo při adsorpci, a také samotný popis materiálu pomoćı ad-
sorpčńıch izoterm. Následuje seznámeńı s možnostmi regenerace materiálu použitému k
zachyceńı CO2. Uveden je zde i popis tř́ı nejčastěǰśıch materiál̊u použ́ıvaných k adsorpci
CO2.

Po kapitole věnuj́ıćı se seznámeńı s adsorpćı navazuje kapitola týkaj́ıćı se vlastńıho
experimentu. Je zde uveden popis několika etap, kterými experiment prošel. Uvedeny
jsou zejména nedostatky konkrétńı varianty experimentu, které bylo potřeba odstranit
pro zajǐstěńı požadavk̊u kladených na experiment. Nechyb́ı zde také pr̊uběh samotného
měřeńı a jsou zde popsány i kalibračńı procedury použitých př́ıstroj̊u a senzor̊u. Posledńı
část v této kapitole je věnována výsledk̊um měřeńı a krátké diskusi.

Následuj́ıćı kapitola je zaměřena na numerickou simulaci adsorpce CO2 na aktivńım
uhĺı. Prvńı část kapitoly je věnována matematickému modelu. Jsou zde uvedeny ústředńı
rovnice popisuj́ıćı adsorpci CO2 na aktivńım uhĺı, a to včetně použitého zp̊usobu řešeńı
turbulence. V této kapitole je také uveden postup implementace kinetického modelu ad-
sorpce do open-source softwaru OpenFOAM. Jsou zde ukázány výsledky ze simulace při
použit́ı zjednodušeného modelu založeného na principu porézńıho média. Následuje po-
pis źıskáńı skutečné geometrie struktury aktivńıho uhĺı a tvorba výpočetńı śıtě pro tuto
strukturu. Dále je zde uvedeno zjednodušeńı simulace při použit́ı náhradńı struktury mı́sto
skutečné. Vysvětlen je princip tvorby náhradńı struktury a tvorba výpočetńı śıtě. Daľśı
podkapitola se týká porovnáńı výsledk̊u pro jednotlivé náhradńı struktury a porovnáńı
s výsledky pro reálnou geometrii. V této kapitole jsou také obsaženy informace týkaj́ıćı
se nastaveńı okrajových podmı́nek, volba vhodného algoritmu, nastaveńı simulace apod.
V závěru kapitoly je popsána simulace adsorpce při použit́ı náhradńı struktury a je zde
uvedeno i porovnáńı s výsledky źıskanými z experimentu.
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1.1 Kvalita ovzduš́ı ve vnitřńıch prostorách a jej́ı vliv na člověka

T́ım jak v posledńı době docháźı k rekonstrukćım starš́ıch budov z d̊uvodu zvýšeńı tepelné
izolace, tak docháźı ke sńıžeńı infiltrace čerstvého vzduchu skrze okna. Právě d́ıky tomu
došlo ke zvýšeńı množstv́ı zdrav́ı škodlivých látek v mı́stnosti při srovnáńı se situaćı před
20 lety.

Znečǐst’uj́ıćı látky mohou být jak v plynné formě, tak ve formě částic. Nejčastěǰśı
znečǐst’uj́ıćı látky v mı́stnosti jsou azbest, cigaretový kouř, olovo, oxid uhelnatý, oxid
uhličitý, ozon, radon a dále skupina látek označována zkratkou VOC (Volatile Organic
Compound, v češtině je to těkavá organická látka). Mezi VOC patř́ı benzen, dichlor me-
tan formaldehyd, chlorofluorouhĺık (ClFC), tetrachlorethylen. VOC se vyznačuj́ı t́ım, že
maj́ı vysokou hodnotu výparného tlaku a to při teplotě odpov́ıdaj́ıćı typické pokojové
teplotě. Jejich vysoký výparný tlak má za následek ńızký bod varu, d́ıky tomu docháźı k
snadnému odpařováńı př́ıpadně sublimaci do okolńıho vzduchu. Právě třeba formaldehyd,
který je obsažen ve spoustě lepidel, barev, mořidel atd., má teplotu varu -19 ◦C. Daľśı
zdrav́ı škodlivé látky vznikaj́ı při vařeńı a vytápěńı, při kterém se použ́ıvá fosilńı palivo.
Při tepelném zpracovnáńı potravin může docházet k tvorbě zdravých škodlivých látek ze
samotných surovin, nejčastěji z oleje použitého ke smažeńı [76].

Oxid uhličitý (CO2) je znečǐst’uj́ıćı látka, u které docháźı nejčastěji k překročeńı limit̊u
a to d́ıky tomu, že sám člověk je jej́ım zdrojem. V tabulce 1 jsou uvedeny účinky prostřed́ı
s vysokou hodnotou CO2 na člověka. Ideálńı vnitřńı prostřed́ı je s úrovńı koncentrace CO2

pod 1000 ppm, kdy se neprojevuj́ı žádné nežádoućı účinky. Koncentrace CO2 do 2000
ppm, lze brát jako přijatelné pokud jim neńı člověk vystaven po deľśı dobu. Pouhá změna
prostřed́ı, př́ıpadně správné vyvětráńı mı́stnosti zp̊usob́ı to že účinky brzo odezńı. Účinky
vyšš́ıch koncentraćı CO2 jsou již mnohem závažněǰśı, asi nejčastěǰśı zkušenost lid́ı je bolest
hlavy při koncentraćıch CO2 vyšš́ıch než 2000 ppm. Těchto koncentraćı se běžně dosahuje
v špatně odvětraných ložnićıch, kde člověk poćıt́ı bolest hlavy zejména ráno při vstáváńı.
Nad 5000 ppm jsou již velice závažné nežádoućı účinky, které výrazně ovlivňuj́ı zdrav́ı
člověka. Sám jsem mohl poćıtit tyto účinky a to při nesprávné manipulaci s tlakovou lahv́ı
CO2 během experimentu. Nejednalo se o krátkodobé účinky a bolest hlavy s nevolnost́ı
odezněla až po několika hodinách na čerstvém vzduchu.

Tabulka 1: Účinky CO2 na lidský organismus

Hodnota CO2 Účinky

do 1000 ppm bez účink̊u na lidský organismus

1000 - 2000 ppm únava, sńıžená koncentrace

2000 - 5000 ppm bolesti hlavy

nad 5000 ppm nevolnost, zvýšený tep

nad 15000 ppm dýchaćı pot́ıže

nad 40000 ppm ztráta vědomı́

Složeńı vydechovaného vzduchu je 16 % O2, 79 % N2, 4 % CO2. Pr̊uměrně je vydech-
nuto 0.5 l v jednom výdechu, kdy počet cyklu výdech nádech je 14-18 za minutu. Z toho
lze dopoč́ıtat, že člověk vydechne 0,28-0,36 l/min CO2. Uváž́ıme-li izolovanou mı́stnost o
objemu 36 m3 a jednu osobu v mı́stnosti, dostaneme, že se hodnota koncentrace CO2 v
dané mı́stnosti zvýš́ı o 600 ppm/hod. Vezmeme-li v potaz, že pozad’ová koncentrace CO2

je cca 400 ppm, tak již za jednu hodinu dojde k dosažeńı koncentrace CO2 maj́ıćı vliv na
osobu v dané mı́stnosti.
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Již bylo několikrát dokázáno, že největš́ı problém s vysokými koncentracemi CO2

je ve školách. Některá měřeńı ukazuj́ı dlouhodobé překročeńı limitńıch koncentraćı na
základńıch školách prvńıho stupně [11]. Zde bylo dosaženo pr̊uměrné koncentrace CO2

2000 ppm a maximálńı hodnota vyšplhala během měřeńı až na 4100 ppm. Mysĺım, že je
na mı́stě zd̊uraznit, že se jedná o děti ve věku 6-11 let, které ještě nemaj́ı ponět́ı o tom,
že by mohli být vystaveni tak vysokým koncentraćım a jaký maj́ı na ně vliv. Tyto vysoké
koncentrace nejsou ojedinělé a výsledky z mnou provedených měřeńı to jen potvrzuj́ı.

Trochu starš́ı studie [38] porovnává množstv́ı žák̊u (student̊u) a koncentraci CO2. Na
obr. 1 je vyobrazen jeden z výstup̊u této studie.

Obrázek 1: Pr̊uběh koncentrace CO2 ve tř́ıdě během jednoho dne[38].

Velký vliv na takto vysoké hodnoty CO2 má nedostatečná informovanost lid́ı, kteř́ı
takové prostřed́ı okupuj́ı. Několikrát se mi potvrdilo, že až po informováńı dané osoby
o stavu vzduchu v dané mı́stnosti, se mi začala svěřovat, že se často ćıt́ı unavená, boĺı
j́ı hlava a špatně se soustřed́ı. Z tohoto poznatku lze odvodit nejjednodušš́ı zp̊usob pro
zajǐstěńı sńıžeńı CO2 v mı́stnosti a to je dostatečná informovanost lid́ı o kvalitě vzduchu
ve vnitřńım prostřed́ı.

Vysoké koncentrace CO2 se ovšem netýkaj́ı pouze škol. Některé studie ukazuj́ı, že i v
domácnostech je dosaženo vysokých hodnot[33], konkrétně šlo o měřeńı CO2 v ložnićıch
přes noc (21:00-7:00) a to jak během zimńıho, tak také letńıho obdob́ı. Studie, která
zahrnovala 79 domácnost́ı ukazuje, že v 66 % př́ıpad̊u dosáhla přes noc koncentrace CO2

v́ıce než 1000 ppm. Při tzv. 20 minutovém pr̊uměru se ukázalo, že v 46 % domácnost́ı bylo
dosaženo v́ıc jak 2000 ppm, v 24 % nad 3000 ppm a dokonce v 10 % nad 4000 ppm. Ve
studii je také uvedeno, že vyšš́ıch koncentraćı CO2 bylo dosaženo v prostorách, kde spaly
děti.
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2 Měřeńı CO2 ve vnitřńıch prostorách

Součást́ı této práce jsou vlastńı měřeńı koncentrace CO2 ve vnitřńıch prostorách. Tato
měřeńı lze rozdělit do dvou skupin, kde prvńı skupinu tvoř́ı měřeńı během výuky a tu
druhou měřeńı v kancelář́ıch. Měřeńı byla prováděna pr̊uběžně během celého roku, s
t́ım že pro vyhodnoceńı se rozdělila podle toho, v jakém semestru prob́ıhala. Během
měřeńı koncentrace CO2 byl senzor vždy umı́stěn v oblasti bĺızko nějaké osoby, ale v
dostatečné vzdálenosti, aby nedocházelo ke zkresleńı údaj̊u z d̊usledku př́ımé expozice vy-
dechovaným vzduchem. Byl proveden i test, při kterém bylo v mı́stnosti umı́stěno senzor̊u
v́ıce. Výsledkem testu bylo, že pr̊uměrné hodnoty CO2 se prakticky shodovaly. Jediný
rozd́ıl byl v př́ıpadě, kdy se jeden ze senzor̊u nacházel v bĺızkosti otevřeného okna nebo
dveř́ı.

Pro měřeńı byl využit NDIR (Non-Dispersive InfraRed) senzor COZIR od firmy Gas
Sensing Solutions. Parametry tohoto senzoru jsou uvedeny v tabulce 2. Ukládáńı hodnot
koncentrace CO2 bylo ve většině př́ıpad̊u nastaveno po 5 sekundách. O záznam se staral
poč́ıtač Raspberry Pi doplněný dotykovým displejem pro snadněǰśı ovládáńı. Zař́ızeńı je
na obr. 2. Př́ıstroj byl také doplněn o exterńı baterii a bylo možné jej umı́stěn nezávisle
na elektrické zásuvce.

Obrázek 2: Raspberry Pi v úpravě pro měřeńı CO2 v mı́stnosti.
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Tabulka 2: Parametry senzoru pro měřeńı koncentrace CO2

Typ senzoru COZIR Wide Range CO2

Výrobce Gas Sensing Solutions

Zp̊usob měřeńı koncentrace CO2 NDIR

Rozsah měřeńı 0-50 000 ppm

Warm-up time < 10 s

Podmı́nky měřeńı teplota 0-50 ◦C

Podmı́nky měřeńı vlhkost 0-95 %

Podmı́nky měřeńı tlak 0,95 - 10 bar

Přesnost ±70 ppm +/- 5 % z čteńı

Frekvence 2 Hz

Napájeńı 3,2 - 5V

Spotřeba energie 3,5 mW

2.1 Výsledky z měřeńı CO2 ve vnitřńıch prostorách

Jedno z měřeńı, které se týkalo měřeńı CO2 v kanceláři, je zobrazeno na obrázku 3. Během
tohoto měřeńı se v kanceláři stř́ıdalo několik osob. V prvńıch dvou hodinách se v kanceláři
nacházely 2 osoby a za 75 minut došlo ke zvýšeńı koncentrace CO2 o 1000 ppm. Následně
bylo otevřeno okno do režimu větráńı. V čase 2 hodiny od začátku měřeńı se v mı́stnosti
vyskytovala třet́ı osoba a okno bylo zavřeno, zde došlo během jedné hodiny k nár̊ustu o
1500 ppm. Po této části bylo opět okno otevřeno do režimu větráńı a po dobu 30 minut se
v mı́stnosti nikdo nenacházel. Po této pauze bylo okno opět uzavřeno a po dobu 2 hodin
se v mı́stnosti nacházely 2 osoby. Následně došlo k otevřeńı okna do režimu větráńı a v
mı́stnosti se již nacházela pouze jedna osoba. Koncentrace CO2 do 1000 ppm byla pouze
12 % celkového času, v rozmeźı 1000-2000 ppm byla 63 % celkového času a 25 % času byla
koncentrace CO2 vyšš́ı než 2000 ppm.
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Obrázek 3: Pr̊uběh koncentrace CO2 v kanceláři během jednoho dne.

17



Na obrázku 4 je zobrazen pr̊uběh koncentrace v kanceláři během několika dńı. Jsou zde
barevně označeny časové úseky ve kterých došlo k překročeńı limitńıch hodnot koncentrace.
Zeleně jsou zobrazeny úseky, kdy byla koncentrace nižš́ı než 1000 ppm, oranžově jsou
zobrazeny úseky s koncentraćı nižš́ı než 2000 ppm a červeně je úsek s koncentraćı vyšš́ı
než 2000 ppm. Procentuálně vycháźı 54 % času , kdy byla koncentrace do 1000 ppm, 38 %
času v rozmeźı 1000-2000 ppm a 6 % času nad 2000 ppm. Ovšem když se data zredukuj́ı
pouze na úseky, kdy se zaměstnanci nacházeli v kanceláři, tak dojde k naprosto jinému
rozděleńı. V prvńı oblasti do 1000 ppm vycháźı 48,5 %, 37 % času je koncentrace CO2

rozmeźı 1000-2000 ppm a 13,5 % je koncentrace CO2 vyšš́ı než 2000 ppm.
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Obrázek 4: Pr̊uběh koncentrace CO2 v kanceláři během 3 po sobě následuj́ıćıch dn̊u.

Během stáže, kterou jsem absolvoval na TU-Dresden jsem měl možnost pokračovat
v měřeńıch v kancelář́ıch. Na obrázku 5 je zobrazen pr̊uběh ze 14 denńıho měřeńı, které
prob́ıhalo v ř́ıjnu. Důvod, proč zde toto měřeńı zmiňuji je jev, ke kterému došlo během
měřeńı. Z grafu je možnost vidět, jak postupně docházelo k nár̊ustu koncentrace CO2 na
začátku pracovńı doby (začátkem pracovńı doby je mı́sto, kde docháźı ke zvýšeńı konce-
trace CO2). Tento jev má jednoduché vysvětleńı a to nedostatečné vyvětráńı mı́stnosti po
skončeńı pracovńı doby.

18



 0

 500

 1000

 1500

 2000

 2500

 3000

 0  50  100  150  200  250  300  350

K
o
n
ce

n
tr

ac
e 

C
O

2
 (

p
p
m

)

Cas (hod)

Obrázek 5: Pr̊uběh koncentrace CO2 v kanceláři na TU-Dresden během 14 po sobě
následuj́ıćıch dn̊u.

Dále bylo provedeno několik krátkých měřeńıch, kdy délka měřeńı odpov́ıdala jedné,
př́ıpadně dvěma vyučovaćım blok̊um. Tato měřeńı byla prováděna v několika učebnách.
Př́ıklad z měřeńı během jednoho vyučovaćıho bloku je zobrazen na obrázku 6. Během
výuky bylo v učebně 27 lid́ı a výuka prob́ıhala v zimńım semestru. Zde byla koncentrace
CO2 do 1000 ppm pouze 3 % času, 37 % času byla hodnota v rozmeźı 1000-2000 ppm a
60 % času byla koncentrace CO2 vyšš́ı než 2000 ppm.
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Obrázek 6: Pr̊uběh koncentrace CO2 ve výuce.
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Zaj́ımavé jsou i údaje z měřeńı dvou po sobě jdoućıch vyučovaćıch blok̊u. Ty jsou
zobrazeny na obrázku 7. Během měřeńı byla otevřena okna do režimu větráńı a dveře do
mı́stnosti byly zavřeny. Zde se v prvńım bloku nacházelo 25 lid́ı a ve druhém bloku se
nacházelo 15 lid́ı. Při tomto měřeńı došlo ke zvláštńı situaci, kde v prvńı části došlo k
nár̊ustu koncentrace CO2 na hodnotu kolem 2000 ppm a následně k malému poklesu a
v́ıceméně ke stabilizaci koncentrace CO2 uvnitř. Zvláštńı je na tom faktu předevš́ım to,
že během tohoto bloku nedošlo k žádné změně podmı́nek, nebylo nijak manipulováno s
okny ani s dveřmi. V druhém bloku došlo k prakticky normálńımu pr̊uběhu koncentrace
CO2, pouze se postupně snižuj́ıćım př́ır̊ustkem CO2. Procentuálně pro celé měřeńı vycháźı
pouze 9 % v oblasti do 1000 ppm, 81 % v rozmeźı 1000-2000 ppm a 10 % v oblasti s
koncentraćı CO2 vyšš́ı než 2000 ppm. Oproti předchoźım časovým pr̊uběh̊um je zde vidět
větš́ı koĺısáńı hodnot, to bylo zp̊usobeno nastaveńım filtrováńı, kde mı́sto 16 hodnot, zde
byly využity k filtrováńı pouze 4 hodnoty.
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Obrázek 7: Pr̊uběh koncentrace CO2 ve výuce během dvou vyučovaćıch blok̊u.

Zobrazené výsledky z měřeńı ve výuce se týkaly vždy jedné mı́stnosti. Objem mı́stnosti
ve výsledku neměl takový vliv na pr̊uběh koncentrace CO2, jaký jsem p̊uvodně očekával.
Mnohem větš́ı vliv na měřené hodnoty měl lidský faktor a to jak z pohledu vyučuj́ıćıho,
tak z pohledu samotných student̊u. Toto se zejména projevovalo během zimńıho semestru,
kdy byla mı́stnost před začátkem výuky zř́ıdkakdy vyvětrána.

Celkově bylo provedeno v́ıce jak 2000 hodin měřeńı v kancelář́ıch a přibližně 200
hodin měřeńı ve výuce. Souhrnná statistika z měřeńı je v obrázku 3. Pr̊uměrná hod-
nota byla vypočtena tak, že pro jednotlivé měřeńı byl vypočten pr̊uměr a následně byly
zpr̊uměrovány jednotlivé pr̊uměry. Toto bylo provedeno z d̊uvodu r̊uzných délek trváńı jed-
notlivých měřeńı. T́ımto zp̊usobem tak měly jednotlivé záznamy stejnou váhu a nedošlo tak
k ovlivněńı výsledné hodnoty kv̊uli dlouhým záznamům jednotlivých měřeńı. V třet́ı řádku
tabulky je uvedena hodnota 20 minutového pr̊uměru koncentrace CO2. Ta se vypočte z
měřeńı tak, že vždy pro 20 minutový interval je vypočtena pr̊uměrná hodnota a následně
je brána právě maximálńı hodnota z daného měřeńı. Hodnoty v třet́ı řádku jsou tedy
zpr̊uměrované všechny maximálńı 20ti minutové pr̊uměry z jednotlivých měřeńı. V řádce
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4 je pak uvedena pouze maximálńı hodnota 20 minutového pr̊uměru, který byl naměřen.
V posledńım řádku tabulky je pak maximálńı hodnota, která byla během všech měřeńı
naměřena.

Tabulka 3: Souhrnné výsledky z měřeńı koncentrace CO2 ve vnitřńıch prostorách.
kancelář

zima
kancelář

léto
výuka zima výuka léto

pr̊uměrná hodnota
koncentrace CO2 (ppm)

1630 1300 1730 1240

maximálńı pr̊uměrná hodnota
koncentrace CO2 (ppm)

2580 1970 3247 2150

20 minutový pr̊uměr
koncentrace CO2 (ppm)

2230 1680 2630 1780

maximálńı 20 minutový
pr̊uměr koncentrace CO2

(ppm)

4650 3810 5320 3370

maximálńı hodnota CO2

(ppm)
4980 4260 5730 3670

Pod́ıváme-li se bĺıže na jednotlivé hodnoty, můžeme jasně vidět, že během zimńıho
semestru byly obecně naměřeny vyšš́ı koncentrace CO2 než v semestru letńım. Dále při
pohledu na výsledky pr̊uměrných hodnot se může zdát, že to s úrovńı CO2 ve vnitřńıch pro-
storách neńı tak hrozné. Mnohem v́ıce vypov́ıdaj́ıćı je ovšem údaj 20 minutových pr̊uměr̊u,
který v́ıce sděluje o úrovni CO2 v dané mı́stnosti, zejména pak při měřeńı během výuky.
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3 Snižováńı CO2

Metody snižováńı CO2 (zachytáváńı CO2) lze rozdělit do několika skupin. Prvńı možnost́ı
je sńıžeńı CO2 pomoćı absorpce [14]. Jedná se o proces, při kterém atomy, molekuly nebo
ionty jedné látky vstupuj́ı do objemu druhé látky (kapalina nebo pevná látka). Absorpce
může být jak fyzikálńıho, tak chemického charakteru. Pro zachytáváńı CO2 se např́ıklad
použ́ıvá hydroxid sodný (NaOH) [74], který dokáže zachytit 1,39 kg CO2 na 1 kg NaOH.
Tento materiál má avšak nevýhodu v tom, že po zachyceńı CO2 se nedá regenerovat.
Existuj́ı i daľśı látky, které se využ́ıvaj́ı k absorpci CO2, jako třeba mono-ethanol-amin
(MEA). Právě MEA umožnuje opětovnou regeneraci, ale v porovnáńı s NaOH nemá tak
velkou absorpčńı kapacitu (1 kg CO2 zachyt́ı 1,39 kg MEA). Ačkoli se jedná o velmi
použ́ıvanou látku, tak má jednu výraznou negativńı vlastnost a to že podporuje korozi
materiálu.

Daľśı metodou je membránová separace CO2 [39] [40], kde je momentálně největš́ı
výzkum v oblasti polyimidových membrán. Existuj́ı ale i daľśı materiály jako poly-ether
oxidy, uhĺıková molekulárńı śıta atd. U membrán je velice d̊uležité, pro jaké prostřed́ı se
budou použ́ıvat. Jedná se zejména o složeńı směsi plyn̊u z které budeme CO2 zachycovat.
Obecně by ale membrána měla disponovat vlastnosti jako vysoká permeabilita CO2, vy-
soká selektivita CO2/N2, levná výroba, ńızká cena, teplotńı a chemická stabilita a hlavně
odolnost proti stárnut́ı.

Relativně novou technologíı je kryogenńı separace CO2 [59], která se použ́ıvá zejména
pro odstraněńı CO2 ze zemńıho plynu. Tato metoda nepotřebuje žádnou chemickou látku
k procesu separace ale využ́ıvá termofyzikálńıch vlastnost́ı. CO2 má teplotu sublimace při
atmosferickém tlaku Tsub = −78, 5◦C (CO2 neexistuje při atmosferickém tlaku v kapalné
formě) a metan (CH4) má Tsub = −182◦C.

Posledńı metoda, kterou zde zmı́ńım je zp̊usob snižováńı CO2 pomoćı adsorpce [49].
Hodně výzkumu týkaj́ıćı se adsorpce je v současné době právě zaměřeno na zachytáváńı
CO2 ze spalin [50] [68] [43] [65]. Výzkum v oblasti využit́ı adsorpce pro zachytáváńı CO2

ve vnitřńım prostřed́ı je sṕı̌se okrajový a zabývá se předevš́ım testováńım současných
materiál̊u [36], [32]. V dohledné době asi nelze očekávat, že by se situace změnila, nebot’

prioritńı bude sńıžeńı emiśı CO2 ze spalin.
Přitom zachytáváńım CO2 by se daly zároveň sńıžit energetické nároky na systém

větráńı a vytápěńı [32]. Výsledky ze studíı ukazuj́ı, že pomoćı adsorpce by se dalo ušetřit
30-60 % energie na systému vytápěńı a větráńı. Je nutné ovšem podotknout, že tato
možnost je stále ve fázi vývoje a je potřeba tuto metodu prověřit pro široké spektrum
podmı́nek. Nicméně se jedná o jeden z možných směr̊u sńıžeńı energetické náročnosti
budov a právě adsorpćı, se budu v této práci dále věnovat.

Výborný přehled o zp̊usobech zachytáváńı CO2 je v knize od autor̊u Metze a spol [44].
Tato kniha mi velice pomohla ze zorientovat v oblasti zp̊usob̊u separace CO2 a zájemc̊um
o tuto problematiku ji vřele doporučuji.
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4 Adsorpce

Pojmem adsorpce nazýváme děj, při kterém docháźı k zachytáváńı jedné látky na povrchu
druhé látky. Obrácený proces, tedy děj při kterém docháźı k uvolňováńı jedné látky z
povrchu druhé, je nazýván desorpce. Při fyzikálńı adsorpci (fyzisorpce) se jedná o ulṕıváńı
molekul plynu (adsorbátu) na povrchu pevné látky (adsorbentu) z d̊usledku přitažlivých
Van der Waalsových sil. Tento druh adsorpce umožňuje ulṕıváńı adsorbátu na povrchu
adsorbentu i ve v́ıce vrstvách.

Chemická adsorpce (chemisorpce) je na rozd́ıl od fyzikálńı adsorpce zprostředkována
silnými vazbami. Př́ıkladem chemické adsorpce je adsorpce vod́ıku na povrchu platinových
kov̊u. Při této adsorpci docháźı k ulṕıváńı adsorbátu na adsorbentu pouze v jedné vrstvě.
Zjednodušený popis adsorpce a desorpce je na obrázku 8.

Obrázek 8: Adsorpce a desorpce na adsorbentu.

4.1 Adsorpčńı rovnováha

Adsorpčńı rovnováha se dá popsat pomoćı Helmholtzovy energie F [61].

dF = −SdT − pdV +

N∑
i=1

µidni (1)

kde ni je počet mol̊u složky i, p je tlak, S je entropie, T je teplota, V je objem, µi je
chemický potenciál složky i. N znač́ı celkový počet složek v systému.
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Zavedeńım nové proměnné nazývané povrchový tlak (v zahraničńı literatuře označován
jako ”spreading pressure”), který znač́ı rozd́ıl mezi povrchovým napět́ım čistého povrchu
a povrchovým napět́ım povrchu pokrytého adsorbátem [56]. Tento tlak je definován jako:

π = −
(
∂U

∂A

)
S,V,n

, (2)

kde A je povrch a U je vnitřńı energie. Pro lepš́ı představu je ńıže uveden definičńı vztah
pro tlak:

p = −
(
∂U

∂V

)
S,n

. (3)

Nahrazeńım tlaku za povrchový tlak dostaneme

dF = −SdT − πdA+

N∑
i=1

µidni. (4)

Po integraci při konstantńım π, T a µ je Helmholtzova energie

F = −πA+

N∑
i=1

µini. (5)

Diferencováńım źıskáme

dF = −πdA− dπA+

N∑
i=1

µidni +

N∑
i=1

nidµi. (6)

Z výše uvedené rovnice lze źıskat Gibbsovu rovnici dosazeńım za dF

−Adπ + SdT +
N∑
i=1

nidµi. (7)

Pro rovnováhu za izotermńıch podmı́nek dostaneme rovnici, která spojuje chemický
potenciál a povrchový tlak:

−Adπ +

N∑
i=1

nidµi = 0. (8)

4.2 Adsorpčńı teplo

Jde o teplo uvolněné během procesu adsorpce. Toto teplo je kladné a jedná se tedy exo-
termńı proces. Při zvyšuj́ıćı se teplotě adsorbentu (při konstantńım tlaku) docháźı k po-
klesu množstv́ı adsorbované látky v adsorbentu.

Adsorpčńı tepla mohou být diferenciálńı, př́ıpadně integrálńı [4]. Diferenciálńı ad-
sorpčńı teplo je teplo uvolněné při adsorpci jednoho molu adsorbátu v takovém množstv́ı
adsorbentu, kde adsorbované množstv́ı vztažené na jednotkovou hmotnost adsorbentu (q)
je téměř konstantńı. Diferenciálńı teplo klesá s rostoućım adsorbovaným množstv́ım, kde
pro fyzikálńı adsorpci přibližně odpov́ıdá kondenzačńımu teplu adsorbované látky. Dife-
renciálńı teplo záviśı na stupni obsazeńı povrchu. V souvislosti s obsazenost́ı povrchu jsou
zavedeny dvě hodnoty adsorpčńıch tepel a to prvńı diferenciálńı adsorpčńı teplo a posledńı
diferenciálńı adsorpčńı teplo. V př́ıpadě prvńıho jde o množstv́ı tepla, které se uvolńı při
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adsorpci na čistém povrchu. V př́ıpadě posledńıho jde o teplo teplo uvolněné na téměř
obsazeném povrchu. Diferenciálńı adsorpčńı teplo se vypoč́ıtá z následuj́ıćıho vztahu(

∂ ln p

∂T

)
q

= −qa(q)
RT 2

, (9)

kde p je tlak, q je naadsorbované množstv́ı látky v adsorbentu, qa je diferenciálńı adsorpčńı
teplo, R je univerzálńı plynová konstanta, T je teplota. Po integraci dostaneme vztah

qa = R

(
T2T1

T2 − T1

)
ln
p1

p2
. (10)

Integrálńı adsorpčńı teplo je teplo uvolněné při adsorpci 1 molu adsorbátu na množstv́ı
čistého adsorbentu, kde je adsorbované množstv́ı rovno q. Toto teplo se stanovuje expe-
rimentálně při izotermńıch př́ıpadně adiabatických podmı́nkách. Mezi diferenciálńım a
integrálńım adsorpčńım teplem plat́ı vztah

Qteplo(q) =
1

q

∫ a

0
qa(q)dq. (11)

4.3 Adsorpčńı izotermy

Existuje mnoho zp̊usob̊u výpočtu parametr̊u adsorpce. Nejčastěji jsou měřeny adsorpčńı
izotermy, neboli závislost adsorbovaného množstv́ı na tlaku při konstantńı teplotě. Dále
se měř́ı také adsorpčńı izobary, neboli závislost adsorbovaného množstv́ı na teplotě při
konstantńım tlaku. Z experiment̊u vyplynulo několik základńıch typ̊u adsorpčńıch izoterm.
Na obrázku 9 je zobrazena základńı klasifikace podle IUPAC z roku 1985. V některých
literaturách bývá klasifikace rozš́ı̌rena na 9 izoterm a to rozděleńım I, II a IV na 2 varianty
[55].

Obrázek 9: Klasifikace adsorpčńıch izoterm [2].

Nı́že jsou uvedeny nejčastěji použ́ıvané izotermy v oblasti, kterou jsem se zabýval.
Každá z těchto izoterm se hod́ı pro popis jiného druhu adsorbentu. Nelze tedy ř́ıci, že
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by existovala jedna obecná adsorpčńı izoterma, ale je potřeba pro každý materiál naj́ıt
vhodnou adsorpčńı izotermu na základě dat źıskaných z experimentu. Rovnice adsorpčńıch
izoterm jsou ve své podstatě stavové rovnice.

4.3.1 Langmuirova izoterma

Tato izoterma popisuje jednovrstvou adsorpci, hod́ı se tedy sṕı̌se pro popis chemické ad-
sorpce. Předpokladem je, že adsorbované molekuly se vzájemně neovlivňuj́ı a pravděpodobnost
adsorpce je stejná na všech mı́stech povrchu. V oblasti ńızkých tlak̊u je izoterma prak-
ticky lineárńı a v oblasti vysokých tlak̊u se bĺıž́ı limitńı hodnotě. Jde o jednu z nejstarš́ıch
použ́ıvaných izoterm.

q∗ = qmax
Kp

1 +Kp
, (12)

kde K se vypočte pomoćı

K = K0 exp

(
T0

T

)
, (13)

konstanta K0 je pak určena z experimentu.
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Obrázek 10: Langmuirova izoterma, vlevo závislost na maximálńı adsopčńı kapacitě a
vpravo závislost na konstantě K.
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4.3.2 Tóthova izoterma

Jedná se o rozš́ı̌reńı Langmuirovy izotermy. Využit́ı najde zejména pro v́ıce vrstvou ad-
sorpci a heterogenńı systémy.

q∗ = qmax
Kp

(1 + (Kp)n)1/n
. (14)
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Obrázek 11: Tóthova izoterma.

4.3.3 Henryho izoterma

Jde o nejjednodušš́ı izotermu, která je dána lineárńı závislost́ı. Tento typ izotermy je platný
pouze pro ńızké tlaky.

q∗ = Kep, (15)

kde Ke je Henryho konstanta.
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Obrázek 12: Henryho izoterma.
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4.3.4 Freundlichova izoterma

Tato izoterma je dána empirickým rozš́ı̌reńım Henryho adsorpce. Na rozd́ıl od Langmui-
rovy izotermy neńı v oblasti ńızkých tlak̊u lineárńı a v oblasti vysokých tlak̊u se nebĺıž́ı
limitńı hodnotě. Byla použita např́ıklad pro adsorpce vodných roztok̊u na kokosovém pra-
chu modifikovaném pryskyřićı [7].Kde nF je Freundlich̊uv parametr 0<nF<1.

q∗ = Kep
nF . (16)
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Obrázek 13: Freundlichova izoterma.

4.3.5 Freundlichova-Langmuirova izoterma

Izoterma, která vznikla empirickým rozš́ı̌reńım Langmuirovy izotermy.

q∗ = qmax
KpnF

1 +KpnF
. (17)

 0

 1

 2

 3

 4

 5

 6

 0  1  2  3  4  5

q
*
 (

km
o
l/

kg
)

p (bar)

nF=1.0
nF=0.8
nF=0.6

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

Jde o izotermu, která je nejčasteji spojována s popisem adsorpčńı rovnováhy pro aktivńı
uhĺı[8].

q∗ = qmax exp

[
−
[
RT

E
ln

(
ps
p

)]n]
, (18)

qmax je maximálńı hodnota adsorpce na saturačńım tlaku, E aktivačńı energie E =
25MJ/kmol, R univerzálńı plynová konstanta R = 8314J/kmolK, T teplota, ps saturačńı
tlak, p tlak, n Astakhov exponent n = 1.5.

 0

 1

 2

 3

 4

 5

 6

 0  0.2  0.4  0.6  0.8  1

q
*
 (

km
o
l/

kg
)

p/ps

qmax=5
qmax=4
qmax=3

 0

 1

 2

 3

 4

 5

 6

 0  0.2  0.4  0.6  0.8  1

q
*
 (

km
o
l/

kg
)

p/ps

RT/E=0.1
RT/E=0.2
RT/E=0.3

Obrázek 15: Pr̊uběhy Dubinin-Astakhov adsorpčńıch izoterm, vlevo závislost na qmax,
vpravo závislost na poměru RT/E.

4.3.7 BET izoterma

Tato izoterma dostala sv̊uj název podle autor̊u Brunauera, Emmeta a Tellera. Jde v pod-
statě o rozš́ı̌reńı Langmuirovy izotermy na v́ıcevrstvou adsorpci. Tato izoterma bývá často
doporučována pro př́ıpady, kdy je potřeba stanovit specifický povrch adsorbentu. Většina
komerčńıch analyzátor̊u pro měřeńı adsorpce vyhodnocuje data pomoćı této izotermy.

q∗ = qmax
C p
ps(

1− p
ps

) [
1 + (C − 1)

(
p
ps

)] . (19)

Konstanta C je dána vztahem

C = exp

(
−qa − qk

RT

)
, (20)

kde qa je adsorpčńı teplo a qk je kondenzačńı teplo. Tvar izotermy záviśı na velikosti
tepel. V př́ıpadě že |qa| > |qk| vyjde konstanta C > 1. Pokud je |qa| < |qk| je konstanta
C < 1. Obrázek 16 pak ukazuje rozd́ıl tvaru BET izoterm.
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Obrázek 16: Pr̊uběhy BET adsorpčńıch izoterm, vlevo C>1, vpravo C<1.

4.4 Kinetika adsorpce

Pro kinetický popis bývá nejčastěji použ́ıván model Linear Driving Force (LDF)[20]. Kde
jeho použitelnost pro numerickou simulaci adsorpce byla několikrát ověřena [60][25] a i
přes svoji jednoduchost je dosaženo velice dobré shody s experimentem.

∂q

∂t
= k(q∗ − q), (21)

kde k je koeficient přenosu hmoty při adsorpci. Daľśı model, který lze použ́ıt pro popis
kinetiky adsorpce vycháźı z difuze. Tok hmoty při adsorpci je pak vyjádřen ve formě

Jk = −Lkqk
∂µk
∂xi

, (22)

kde Lk je koeficient difuze. Dosazeńım za chemický potenciál źıskáme upravený tvar rov-
nice

Jk = −LkRTqk
∂ ln pk
∂xi

, (23)

kde R je univerzálńı plynová konstanta, T je teplota pk je tlak
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4.5 Adsorbenty

Materiál, na kterém docháźı k ulṕıváńı (zachyceńı) daľśı látky (kapaliny či plynu) se nazývá
adsorbent. Adsorbenty lze jednoduše popsat jako materiály s velkým specifickým povr-
chem. Třeba aktivńı uhĺı má specifický povrch v́ıce jak 1000 m2 na 1 gram materiálu.
Modifikaćı výrobńıho procesu lze doćılit požadovaných adsorpčńıch vlastnost́ı a lze tedy
vytvořit z jednoho materiálu v́ıce druh̊u adsorbent̊u [49]. To je velice výhodné pro výrobńı
proces z pohledu jednotné vstupńı suroviny pro tvorbu adsorbent̊u.

Za jeden z nejuniverzálněǰśıch adsorbent̊u lze považovat aktivńı uhĺı. To bývá vyráběno
v několika podobách (práškové, granulované, extrudované, monolit). Několik praćı testo-
valo aktivńı uhĺı ve formě monolitu [68] [36], ale obecně nebylo dosaženo takových para-
metr̊u jako třeba pro práškové nebo granulované aktivńı uhĺı. Daľśı typ aktivńımu uhĺı jsou
aktivované uhĺıkové textilie [47], které např́ıklad byly zkoušeny zde na TUL na textilńı
fakultě. Jednou z jejich největš́ıch výhod jsou dobré mechanické vlastnosti. Právě třeba
monolit aktivńıho uhĺı byl velmi křehký a t́ım byla limitována jeho použitelnost. Uhĺıkové
textilie jsou dobře tvárné a lze je snadno vrstvit. Ukázka aktivńıho uhĺı je na obrázku 17,
kde vlevo jsou peletky a vpravo monolit aktivńıho uhĺı. Monolit aktivńıho uhĺı má oproti
jiným formám jednu velkou výhodu a to že pro jeho zahř́ıváńı se dá využ́ıt Joulova jevu,
d́ıky tomu, že je monolit celistvý. Tato výhoda je bĺıže vysvětlena v podkapitole týkaj́ıćı
se regenerace adsorpčńıch vlastnost́ı.

Obrázek 17: Aktivńı uhĺı ve formě a peletek a monolitu

Daľśım velmi často použ́ıvaným adsorbentem jsou zeolity [25]. Velice zaj́ımavý je
zp̊usob tvorby monolitu a to pomoćı 3D tisku [64]. Touto metodou byla sice sńıžena
maximálńı adsorpčńı kapacita na 90 % oproti práškovému zeolitu zato však umožňuje
tvorbu monolitu př́ımo na mı́ru dané aplikaci. Bohužel na rozd́ıl od aktivńıho uhĺı maj́ı
zeolity nevýhodu v podobě degradace adsorpčńı kapacity s r̊ustem počtu cykl̊u [54]. Zeo-
lity byly hojně testovány pro použit́ı při zachytáváńı CO2 ze spalin [43]. Ukázka zeolitu
je na obrázku 18. Zeolit vyrobený pomoćı technologie 3D tisku je zobrazen na obrázku
19. Je pozoruhodné jak se technologie 3D tisku zač́ıná uplatňovat i v celku netradičńıch
odvětv́ıch a právě aplikace této technologie při tvorbě adsorbent̊u vypadá velice slibně.
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Obrázek 18: Zeolit ve formě kuliček a peletek

Obrázek 19: Zeolit vyrobený 3D tiskem [64]

Nejnověǰśı a také nejslibněǰśı skupinou adsorbent̊u jsou kovové organické struktury
(Metal Organic Framework - MOF) [53] [16] [42]. Ty jsou zat́ım ve fázi testováńı ad-
sorpčńıch vlastnost́ı a jejich širš́ı nasazeńı lze očekávat v pr̊uběhu několika let. Jedná se
zejména o převedeńı technologie výroby těchto materiál̊u z laboratorńıho prostřed́ı do
pr̊umyslového měř́ıtka. V současné době je jejich výroba př́ılǐs nákladná, a proto se při
výzkumu nových struktur také zohledňuje možnost masové výroby. Ukázka sńımku ma-
teriálu z mikroskopu je na obrázku 20 a krystalická struktura je na obrázku 21.
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Obrázek 20: Sńımek adsorbentu MOF z mikroskopu [53]

Obrázek 21: Struktura MOF [17]

Souhrnný přehled o třech jmenovaných skupinách adsorbent̊u je v tabulce 4.5. Přehled
základńıch vlastnost́ı jednotlivých materiál̊u je uveden v tabulce 5 pro aktivńı uhĺı, v
tabulce 6 pro zeolity a v tabulce 7 pro MOF. Tabulky byly převzaty z přehledového
článku Ben-Mansoura a spol. [5].

33



Tabulka 4: Souhrn vlastnost́ı adsorbent̊u.
Specifikace Zeolity Aktivńı uhĺı MOF

Aplikace produkce H2 vysokotlaká adsorpce
CO2 ze spalin

zachytáváńı CO2

Selektivita
CO2/N2

ńızká středńı pro CO2 nad
N2

vysoká

Energetická
náročnost
regenerace

výrazná při nižš́ıch teplotách
než pro zeolity, méně
energeticky náročněǰśı

než u MOF

málo náročná ale
limitována nižš́ımi

teplotami

Kapacita středńı nižš́ı než u zeolit̊u pro
ńızké tlaky a vyšš́ı pro

vysoké tlaky

vysoká

Stabilita ve
vlhkém

prostřed́ı

sńıžená kapacita nehraje roli nestabilńı

Cena velmi ńızká úměrná vysoká

Výhody velké mikropóry a
mezopóry, středńı
adsorpce CO2 při

normálńıch
podmı́nkách

vysoká vodivost, velmi
tepelně a chemicky

stabilńı, lehký, s
velkými specifickým

povrchem, malá
energetická náročnost

možnosti ovlivněńı
velikosti pór̊u, velký

specifický povrch

Nevýhody adsorpce vlhkosti
(ńızká adsorpce

CO2), energeticky
náročné

horš́ı adsorpčńı
vlastnosti v porovnáńı

se zeolity a MOF

zat́ım ekonomicky
nevýhodný, náročná

a komplikovaná
př́ıprava, citlivý na

vlhkost,
nepoužitelný pro
vysoké teploty

(zničeńı struktury)
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Tabulka 5: Parametry aktivńıho uhĺı
Adsorbent Teplota

(◦C)
Tlak
(kPa)

Kapacita
CO2

(mol/kg)

Povrch
BET
(m2/g)

Selekti
-vita
CO2/N2

Reference

Aktivńı uhĺı
NCLK3 25 120 3.5 - 30 (při

130 kPa,
50 C)

González a spol.
[21]

NCHA29 25 120 2.3 - 20 (při
130 kPa,
50 C)

González a spol.
[21]

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
R2030CO2

30 120 2.4 942 7 Plaza a spol. [50]

Carbon
fiber com-
posites

25 101.3 3.1 490.6 - Thiruvenkatachari
a spol. [65]

Olive stones 50 120 0.61 1113 18 González a spol.
[22]

Almond
shells

50 120 0.58 822 20 González a spol.
[22]

No1KCla-
600

25 120 2.03 1091 2.54
(oproti
CH4)

Gil a spol. [18]

No1KCla-
1000

25 120 1.91 804 2.69
(oproti
CH4)

Gil a spol. [18]

No2OS-
1000

25 120 1.83 1233 2.26
(oproti
CH4)

Gil a spol. [18]

Cu/Zn-16%
AC

30 100 1.98 730.53 - Hosseini a spol. [28]

Cu/Zn-20%
AC

30 100 2.26 599.41 - Hosseini a spol. [28]

Cu-16% AC 30 100 1.99 645.21 - Hosseini a spol. [28]
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Tabulka 6: Parametry zeolit̊u
Adsorbent Teplota

(◦C)
Tlak
(kPa)

Kapacita
CO2

(mol/kg)

Povrch
BET
(m2/g)

Selekti
-vita
CO2/N2

Reference

Zeolity

Zeolite 13X 50 100 3 585.5 - Dantas a spol.
[12]

Zeolite
13X-APG

30 100 4.3 - - Wang a spol. [70]

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 MOFů
Adsorbent Teplota

(◦C)
Tlak
(kPa)

Kapacita
CO2

(mol/kg)

Povrch
BET
(m2/g)

Selekti
-vita
CO2/N2

Reference

MOF

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

MIL-
101(Cr)

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

Zn2(hfipbb)
2(ted)

25 101.3 0.4545 - 40 Xu a spol. [72]

CPM-5 0-25-40 105 3-2.3-1 - 14.2 (pri
0 C) -
16.1

Sabouni a spol.
[57]

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

Mg2-MOF-
74

40 100 7.5 1800 63 Mason a spol. [42]

IRMOF-1 25 3500 11.1 2833 - Millward a spol.
[45]

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.
[45]

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

Zn-MOF-74 25 3500 7.1 816 - Millward a spol.
[45]

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

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

Na-
rhoZMOF

25 100 6.2 - 440 Nalaparaju a
spol. [48]

Mg-
rhoZMOF

25 100 8 - 680 Nalaparaju a
spol. [48]

Al-
rhoZMOF

25 100 8 - 590 Nalaparaju a
spol. [48]

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

MIL-
100(Fe)

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

MIL-
101(Cr)

30 101.3 1.05 3360 5.5 Xian a spol. [71]
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4.6 Zp̊usoby regenerace adsorpčńıch vlastnost́ı materiálu

Zp̊usoby uvolňováńı CO2 lze odvodit ze stavové rovnice adsorpce. Adsorpčńı kapacita
materiálu záviśı předevš́ım na teplotě a tlaku. Změnou těchto parametr̊u doćıĺıme změnu
maximálńıho množstv́ı, které je schopen materiál adsorbovat. Lze tedy sńıžeńım tlaku
nebo zvýšeńım teploty uvolnit z materiálu (adsorbentu) naadsorbovaný plyn př́ıpadně
jinou látku. Tento druh regenerace je ale možný pouze v př́ıpadě, že se jedná o fyzikálńı
adsorpci. U adsorpce chemického p̊uvodu jsou vazby mnohem silněǰśı a často je regenerace
adsorbentu nemožná.

Prvńı zp̊usob regenerace se uskutečňuje pomoćı změny tlaku. Tento zp̊usob je označován
jako Pressure Swing Adsorption (PSA) [25]. V tomto př́ıpadě je sńıžeńı adsorpčńı kapa-
city doćıleno sńıžeńım tlaku v systému s adsorbentem. V př́ıpadě,že je dosaženo prakticky
nulové hodnoty tlaku, dojde k uvolněńı veškerého adsorbátu z adsorbentu. Tento zp̊usob
je označováńı jako Vacuum Swing Adsorption (VSA) [26].

Druhý zp̊usob regenerace je dosažen pomoćı změny teploty a bývá označován jako
Temperature Swing Adsorption (TSA)[66], [58]. Zvýšeńım teploty adsorbentu totiž klesá
jeho maximálńı adsorpčńı kapacita a dojde tedy k uvolněńı přebytečného plynu z adsor-
bentu. V posledńı době se hojně využ́ıvá daľśıho zp̊usobu označovaného jako Electric Swing
Adsorption (ESA) [36] [54] [23]. Tento zp̊usob je založen na Joulově jevu, kdy docháźı k
zahř́ıváńı adsorbentu d́ıky jeho zapojeńı ke zdroji elektrického napět́ı. Jde tedy o variantu
TSA cyklu. Regenerace adsorbentu pomoćı ESA se využ́ıvá zejména pro adsorbenty ve
formě monolitu. Může se jednat o monolity vyrobené extrudováńım, př́ıpadně technologíı
3D tisku. U adsorbent̊u ve formě prášku či pelet je tento zp̊usob regenerace prakticky
nemožný.
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5 Měřeńı adsorpce na aktivńım uhĺı

Tato kapitola se zabývá sestaveńım experimentu pro měřeńı adsorpce CO2 na aktivńım
uhĺı. Aktivńı uhĺı bylo vybráno z d̊uvodu jeho bezztrátové regenerace, dostupnosti a ńızké
pořizovaćı ceně. Aktivńı uhĺı jsem použil ve formě pelet. Pro regeneraci aktivńıho uhĺı
byl zvolen princip TSA, tedy regenerace materiálu změnou teploty adsorbentu. Změnu
teploty můžeme doćılit jednak změnou teploty směsi, která bude proudit aktivńım uhĺım,
př́ıpadně aktivńı uhĺı vyhř́ıvat kontaktně. Kontaktně vyhř́ıvat aktivńı uhĺı by se dalo
pomoćı topných spirál či patron. Důvod volby principu TSA je mnohem menš́ı náročnost
na zař́ızeńı v porovnáńı s PSA. U principu PSA je totiž potřeba zař́ızeńı na změnu tlaku. V
př́ıpadě použit́ı principu TSA ke sńıžeńı CO2 z okolńıho vzduchu ve vnitřńıch prostorách
by byla implementace zař́ızeńı mnohem snažš́ı, a také by nebylo tak hlučné.

5.1 Zař́ızeńı pro měřeńı adsorpce

Pro měřeńı adsorpce CO2 pomoćı smyčky TSA bylo potřeba sestavit jednoduché zař́ızeńı.
Požadavky na toto zař́ızeńı byly:

• regulace teploty aktivńıho uhĺı

• regulace množstv́ı přiváděného vzduchu

• regulace množstv́ı CO2 v přiváděném vzduchu.

• měřeńı vstupńı a výstupńı koncentrace CO2

Zjednodušené schéma zař́ızeńı je na obrázku 5.1. V rámci této práce bylo postupně navrženo
a vyhotoveno několik verźı zař́ızeńı a to z d̊uvodu postupné eliminace nedokonalost́ı jed-
notlivých verźı zař́ızeńı.

Obrázek 22: Schéma zař́ızeńı pro měřeńı adsorpce CO2 na aktivńım uhĺı.
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5.1.1 Prvńı verze

Prvńı verze zař́ızeńı se skládala z komory s aktivńım uhĺım (AC) a ventilátoru, který
přiváděl vzduch do komory. Mezi ventilátorem a komorou byl dodatečný vstup CO2, ten
sloužil ke zvýšeńı koncentrace CO2 v přiváděném vzduchu. Hodnota koncentrace CO2

byla měřena senzory před a za adsorpčńı komorou. Data ze senzor̊u pro měřeńı koncen-
trace CO2 byla ukládána pomoćı softwaru GasLab. Zvýšeńı teploty aktivńıho uhĺı bylo
prováděno vzduchem, který proudil do komory. Ten byl ohř́ıván za pomoci topné spirály
umı́stěné v prostoru mezi ventilátorem a komorou. V této verzi se objevilo hned několik
nedostatk̊u. T́ım nejzásadněǰśım nedostatkem byla omezená regulace pr̊utoku vzduchu
komorou. Regulace byla prováděna na ventilátoru pomoćı změny otáček. Regulace byla
velmi citlivá a bylo prakticky nemožné opakovat měřeńı se stejným pr̊utokem. Pr̊utok se
měnil i v závislosti na množstv́ı aktivńıho uhĺı v komoře Daľśım nedostatkem byl ohřev
aktivńıho uhĺı pomoćı přiváděného vzduchu. Uhĺı se prohř́ıvalo postupně od mı́sta, kde
vstupoval vzduch do komory až k mı́stu, kde z ńı vystupoval. Bylo prakticky nemožné
doćılit rovnoměrné teploty v celé objemu aktivńıho uhĺı. Schéma zař́ızeńı je na obrázku
23.

Obrázek 23: Model prvńı verze zař́ızeńı pro měřeńı adsorpce.
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5.1.2 Druhá verze

Na základě popsaných nedostatk̊u byla sestavena daľśı verze. Ta se od prvńı varianty lǐsila
zejména v př́ıvodu vzduchu. V tomto př́ıpadě byl ventilátor nahrazen př́ıvodem vzdu-
chu z tlakové nádoby. Schéma zař́ızeńı je na obrázku 24. Vzduch do komory vstupoval
čtyřmi otvory a vystupoval jedńım velkým otvorem na druhé straně komory. Senzor pro
měřeńı vstupńı koncentrace CO2 byl umı́stěn za směšovačem vzduchu a CO2 a zároveň
před rozdělovačem proudu. Výstupńı koncentrace CO2 byla měřena pomoćı kontinuálńıho
odsáváńı směsi na výstupu. Odsáváńı bylo provedeno pomoćı malé vakuové pumpy. Data
ze senzor̊u byla zpracovávána stejně jako v prvńım př́ıpadě pomoćı softwaru GasLab.
Pr̊utok vzduchu byl regulován rotametrem umı́stěným před směšovačem vzduchu a CO2.

Obrázek 24: Model druhého zař́ızeńı pro měřeńı adsorpce.
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5.1.3 Třet́ı verze

U třet́ı verze zař́ızeńı nebyl již ohř́ıván přiváděný vzduch, ale bylo zahř́ıváno aktivńı
uhĺı. Zahř́ıváńı bylo provedeno pomoćı topných patron umı́stěných v prostoru s aktivńım
uhĺım. Ochlazeńı aktivńıho uhĺı bylo provedeno vzduchem, který vstupoval do komory, při
současném vypnut́ı topných patron. V tomto př́ıpadě se zlepšilo prohř́ıváńı aktivńıho uhĺı
a nedocházelo k tak velkým rozd́ıl̊um teplot v uhĺı jako v předchoźım př́ıpadě. Problém byl
s chlazeńım aktivńıho uhĺı. Zde bylo opět těžké dosáhnout rovnoměrné teploty v celém ob-
jemu a to v d̊usledku toho jak vzduch vstupoval do komory na jedné straně a vystupoval
na straně druhé. Nepomohlo ani přidáńı měděných trubiček do komory, kterými prou-
dil přiváděný vzduch. Ty měly sloužit k dosažeńı rovnoměrněǰśıho ochlazováńı aktivńıho
uhĺı. Rozd́ıl teplot aktivńıho uhĺı v komoře nebyl již tak velký, ale stále výrazně ovlivňoval
samotné měřeńı. Ukázka z měřeńı na třet́ı verzi zař́ızeńı je zobrazena na obrázku 26.

Obrázek 25: Model třet́ı verze zař́ızeńı pro měřeńı adsorpce.

Obrázek 26: Ukázka z měřeńı adsorpce na aktivńım uhĺı pro třet́ı verzi zař́ızeńı.
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5.1.4 Čtvrtá verze

Čtvrtá verze zař́ızeńı se od předchoźıho lǐsila v několika ohledech. Komora s adsorbentem
byla vyrobena z hlińıku a plastových v́ıček. Vnitřńı pr̊uměr komory byl 78 mm a délka
komory 100 mm. Do komory se vešlo 150 g aktivńıho uhĺı. Topné patrony byly umı́stěny do
pouzdra komory. Chlazeńı adsorbentu bylo provedeno jak pomoćı př́ıvodńıho vzduchu, tak
také pouzdrem komory. V pouzdře komory se kromě otvor̊u pro topné patrony nacházel
i systém kanálk̊u pro př́ıvod vzduchu, který sloužil k ochlazeńı komory na požadovanou
teplotu. Touto úpravou se doćılilo rychleǰśıho ochlazeńı adsorbentu. Zároveň bylo dosaženo
rovnoměrné teploty ve směru proudu vzduchu. Bylo ale potřeba zlepšit i přenos tepla ve
směru kolmém na proud vzduchu. Tak aby se teplota ve středu tolik nelǐsila od teploty u
stěny komory. Pro zlepšeńı přenosu tepla byly do komory umı́stěny hlińıkové vzpěry, které
měly za ćıl zvětšit teplosměnnou plochu. Touto úpravou bylo dosaženo rozd́ılu teplot v
komoře do 2 ◦C. Schéma zař́ızeńı je na obrázku 27. Bočńı a čelńı pohled na komoru je na
obrázku 28 a 29.

Obrázek 27: Čtvrtá verze zař́ızeńı pro měřeńı adsorpce CO2.
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Obrázek 28: Bočńı pohled na komoru s aktivńım uhĺım.

Obrázek 29: Čelńı pohled na komoru s aktivńım uhĺım.

Daľśı velká změna byla v podobě výstupu vzduchu z komoru. Zde již nebyl použit
jeden velký otvor, kterým odcházel vzduch z komory, nýbrž se zde stejně jako na vstupu
nacházely čtyři otvory. Z těchto čtyř otvor̊u byl pomoćı hadiček a spojek opět vytvořen je-
den výstup. Před komorou s adsorbentem a za ńı byl umı́stěn Cozir senzor pro měřeńı kon-
centrace CO2. O zobrazeńı a záznam dat z Cozir senzor̊u se staral mini poč́ıtač Raspberry
PI model 3. Senzor komunikoval s Raspberry pomoćı UART rozhrańı. Data ze senzoru
byla zpracovávána jednoduchým skriptem, který zabezpečoval jejich archivaci a zobra-
zeńı na displej. Tento kód je součást́ı př́ılohy. Později byl senzor Cozir nahrazen senzorem
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K30-FR, který byl přesněǰśı než senzor Cozir. Údaje o senzoru jsou uvedeny v tabulce 8.
Náhrada senzoru nebyla z d̊uvodu jeho přesnosti, ale kv̊uli chybovosti při měřeńı. senzor
byl citlivý na koĺısáńı napět́ı, ke kterému docházelo při manipulaci se senzorem. V př́ıpadě
že došlo u senzoru k poklesu vstupńıho napět́ı, bylo ho potřeba znovu zkalibrovat.

Tabulka 8: Parametry senzoru K30-FR pro měřeńı koncentrace CO2

Typ senzoru K30-FR 1% CO2

Výrobce CO2Meter

Zp̊usob měřeńı koncentrace CO2 NDIR

Rozsah měřeńı 0-10 000 ppm

Warm-up time < 1 min

Podmı́nky měřeńı teplota 0-50 ◦C

Podmı́nky měřeńı vlhkost 0-95 %

Podmı́nky měřeńı tlak 0,95 - 5 bar

Přesnost ±5 ppm +/- 1 % z čteńı

Frekvence 2 Hz

Napájeńı 5 - 14 V

Spotřeba energie 7 mW

Důležitým prvkem zař́ızeńı bylo vyhř́ıváńı komory. Vyhř́ıváńı bylo ř́ızeno 8 bitovým
poč́ıtačem Arduino MEGA. Na ten byly napojeny relé, které se staraly o sṕınáńı topných
patron a také ř́ıdily ventil př́ıvodu vzduchu, který komoru chladil. Program, který ř́ıdil
vyhř́ıváńı a topeńı vycházel z programu pro PID regulaci a na základě pr̊uběhu teploty
během experimentu byl postupně odladěn pro doćıleńı periodického pr̊uběhu teploty na
výstupu. Porovnáńı pr̊uběhu źıskané z experimentu se sinusovým pr̊uběhem je na obrázku
30.
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Obrázek 30: Porovnáńı naměřeného pr̊uběhu teploty s teoretickým pr̊uběhem.

45



Současně Arduino zaznamenávalo hodnoty teploty v několik mı́stech v komoře a také
výstupńı teplotu vzduchu, který komoru chladil. Teplotńı pole źıskané z experimentu bylo
dále použito pro potřeby numerické simulace. Údaje o použitém senzoru pro měřeńı teploty
jsou v tabulce 9.

Tabulka 9: Parametry termistoru pro měřeńı teploty
Typ senzoru NTC termistor 10K

Rozsah měřeńı -20 až 105 ◦C

Odpor 10K +/- 5%

Referenčńı teplota 25 ◦C

B-konstanta 3950K +/- 1 %

Napájeńı 3,3 V

Na závěr je potřeba zmı́nit, že bylo snahou mı́t zař́ızeńı co nejmenš́ı, ale zároveň doćılit
opakovatelnosti měřeńı. Předkládal jsem, že zmenšeńım množstv́ı aktivńıho uhĺı se bude
dát doćılit rychleǰśı změny jeho teploty a celkově tak zkrátit čas ohřevu a chlazeńı u TSA
smyčky. Pokusy o zmenšeńı zař́ızeńı nevedly ke zdárnému konci a to z d̊uvodu nemožnosti
přesně nastavit pr̊utok směsi. Nastaveńı požadovaného pr̊utoku CO2 (koncentrace CO2

v směsi) bylo velice citlivé a bylo prakticky nemožné nastavit požadovanou vstupńı kon-
centraci CO2. Škrt́ıćı ventil, který reguloval pr̊utok nebyl dostatečně přesný pro tak malé
pr̊utoky.
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5.2 Pr̊uběh měřeńı

Samotné měřeńı jsem provedl v několika kroćıch. Prvńım krokem bylo zvážeńı množstv́ı
použitého aktivńıho uhĺı. Aktivńı uhĺı bylo pětkrát zváženo a byla brána v potaz pr̊uměrná
hmotnost. Dále bylo potřeba zkalibrovat senzory pro měřeńı koncentrace CO2. Postup ka-
librace těchto senzor̊u je popsán ńıže v podkapitole věnuj́ıćım se kalibraci senzor̊u. Kalib-
race byla prováděna vždy před každou séríı měřeńı.

Daľśı krok spoč́ıval v nastaveńı hodnoty vstupńı koncentrace CO2. Nastaveńı bylo pro-
vedeno pomoćı dvou rotametr̊u, na kterých byly nastaveny požadované pr̊utoky. Kontrola
nastaveného množstv́ı byla provedena pomoćı senzoru na měřeńı koncentrace CO2. Směs
plynu v tomto př́ıpadě nešla do komory s aktivńım uhĺım, ale ústila do volného prostřed́ı.
Po nastaveńı pr̊utoku došlo k přesměrováńı směsi do komory a bylo zapnuto ukládáńı
hodnot ze senzor̊u. Po několik naměřených seríıch nebyl již použ́ıván pr̊utokoměr pro na-
staveńı koncentrace CO2, ale byla brána v potaz pouze hodnota ze senzoru pro měřeńı
koncentrace CO2 u vstupu do komory a také již nebylo manipulováno s vstupem směsi do
komory. Po zaplněńı aktivńıho uhĺı bylo zapnuto ohř́ıváńı komory pro opětovné uvolněńı
naadsorbovaného CO2. Po uvolněńı naadsorbovaného množstv́ı bylo zapnuto chlazeńı ko-
mory.

U každé série nebyla brána v potaz data z prvńıho měřeńı z d̊uvodu manipulace s
vstupem směsi do komory a neznámé hodnoty naadsorbovaného množstv́ı CO2 v aktivńım
uhĺı. Série měřeńı se sestávala z minimálně pěti měřeńı.

V tabulce 10 jsou uvedeny hlavńı parametry při měřeńı. Původńım záměrem bylo
proměřit pracovńı smyčku s teplotńı diferenćı až dT=50◦C, ale vzhledem k limit̊um zař́ızeńı
byl nakonec zvolen maximálńı rozd́ıl teplot dT=20◦C. U vyšš́ıho dT docházelo k výrazným
rozd́ıl̊um teploty uvnitř komory a výsledky z experimentu tak byly zat́ıženy obrovskou
chybou. Jedna z možnost́ı jak zamezit výrazným rozd́ıl̊um je prodloužeńım času jedné
periody smyčky. T́ımto prodloužeńım by docházelo k rovnoměrněǰśımu prostupu tepla od
topných spirál přes žebra až k aktivńımu uhĺı. Při testováńı ale bylo potřeba prodloužit
periodu smyčky minimálně na dvojnásobek oproti p̊uvodńı a i tak nebylo dosaženo dobrého
výsledku týkaj́ıćı se rozložeńı teploty v komoře.

Tabulka 10: Parametry nastaveného experimentu
Množstv́ı AC 150 g

Pr̊utok 1,5 l/min

Spodńı teplota TSA 30 ◦C

Teplotńı diference 10, 15, 20 ◦C

Cas zahř́ıváńı 10 min

Cas chlazeńı 10 min

Perioda TSA 20 min
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5.3 Kalibrace senzor̊u

Pro zajǐstěńı přesného měřeńı byly senzory pro měřeńı koncentrace CO2 kalibrovány před
každou séríı měřeńı. Senzor Cozir umožňuje dva druhy kalibrace, prvńı z nich je kalibrace
na danou hodnotu koncentrace CO2 a druhý je kalibrace na nulovou hodnotu CO2.

Prvńı zp̊usob kalibrace byl proveden pomoćı přesného nastaveńı koncentrace CO2 na
vstupu do senzoru. Toto nastaveńı bylo provedeno pomoćı samostatného nastaveńı pr̊utoku
vzduchu a pr̊utoku CO2. T́ımto zp̊usobem se do kalibrace vnášela chyba a to vzhledem
k neznámé koncentraci CO2 ve vzduchu v tlakové nádobě. Tato nepřesnost byla částečně
eliminována pomoćı vysoké koncentrace CO2 směsi (25000 ppm). Uvažováńım koncentrace
CO2 v nádobě maximálně 800 ppm byla teoretická odchylka výsledné koncentrace kolem
3,2 %.

Druhý zp̊usob kalibrace na nulovou koncentraci CO2 byl proveden pomoćı proplachu
senzoru čistým duśıkem. Pro zajǐstěńı co největš́ı přesnosti byl zvolen duśık čistoty 5.0
(čistota plynu 99,999 %). Tento zp̊usob má několik výhod oproti předchoźımu zp̊usobu.
Hlavńı výhoda je nezávislost na nastaveńı pr̊utoku plynu do senzoru a dále eliminace vlivu
neznámé koncentrace CO2 v okoĺı. Tento zp̊usob kalibrace byl uplatněn pro všechna finálńı
měřeńı pro tuto práci.

Obrázek 31: Ukázka z kalibrace senzoru.

Kromě senzor̊u na CO2 bylo potřeba kalibrovat i senzory pro měřeńı teploty. Ty byly
kalibrovány pomoćı daľśıho př́ıstroje, který byl zvolen jako etalon. Kalibrace byla prove-
dena na několika hodnotách teploty pro zajǐstěńı co největš́ı přesnosti měřeńı.
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5.4 Výsledky z měřeńı

V této podkapitole jsou uvedeny výsledky ze třech séríı experimentu, u kterého se lǐsil
rozd́ıl teplot. Jak již bylo zmı́něno v předešlé kapitole, tak prvńı perioda smyčky byla
odebrána z výsledk̊u. Celkově tedy bylo naměřeno 6 period pracovńı smyčky TSA pro
každou teplotńı diferenci.

5.4.1 TSA smyčka s dT=10 ◦C

V tomto měřeńı byla spodńı teplota 30 ◦C a horńı teplota byla 40 ◦C. Na obrázku 32 je
pr̊uběh teploty a výstupńı koncentrace CO2 během 5 period pracovńı smyčky. K drobným
odchylkám docházelo v mı́stě konce periody, respektive začátku nové. Odchylka v pr̊uběhu
je z d̊uvodu, že regulace teploty byla nastavena pro koṕırováńı sinusového profilu a ne pro
dodržeńı stejného výkonového cyklu. Můžeme si povšimnout, že odchylky v pr̊uběhu tep-
loty během jednotlivých smyček se promı́tly do výstupńı koncentrace. Lǐśı se zejména
minimálńı hodnota koncentrace. Závislost výstupńı koncentrace CO2 na teplotě vycháźı v
souladu s teoretickými poznatky. Tyto poznatky jsou v kapitole týkaj́ıćı se numerické si-
mulace. Maximum výstupńı koncentrace CO2 odpov́ıdá inflexńımu bodu teplotńı křivky. V
oblasti maximálńı a minimálńı teploty během smyčky je výstupńı koncentrace CO2 shodná
s vstupńı koncentraćı. To odpov́ıdá tomu, že aktivńı uhĺı je v těchto bodech zaplněno na
maximálńı kapacitu.
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Obrázek 32: Pr̊uběh teploty a výstupńı koncentrace CO2 během pracovńı smyčky pro
dT=10 ◦C.
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5.4.2 TSA smyčka s dT=15 ◦C

Spodńı teplota byla 30 ◦C a horńı teplota byla 45 ◦C. Při pohledu na źıskaný pr̊uběh si
můžeme povšimnout strměǰśıho r̊ustu teploty v prvńı části zahř́ıváńı pro všechny periody
TSA smyčky. Pro nižš́ı teplotńı diferenci nebyl pozorován takový rozd́ıl. Tato odchylka
bude mı́t jistě vliv na výstupńı koncentraci CO2. Graf teploty výstupńı koncentrace CO2

je na obrázku 33. Strměǰśı r̊ust teploty měl za následek také strměǰśı r̊ust koncentrace CO2.
Zaj́ımavé je, že pr̊uběh výstupńı koncentrace má vcelku hladký pr̊uběh, co se týče tvaru
křivky, až na oblast kolem hodnoty 3000 ppm, která odpov́ıdá vstupńı koncentraci CO2. V
této oblasti jsou vidět drobné fluktuace. Můj předpoklad je, že se jedná o fluktuace vzniklé
při regulaci teploty v komoře. Tyto fluktuace nejsou v pr̊uběźıch teploty patrné z d̊uvodu
ńızké citlivosti teplotńıho čidla. Mnohem menš́ı fluktuace výstupńı koncentrace CO2 jsou
rozeznatelné i pro teplotńı diferenci dT=10 ◦C. Předpokládám, že velikost těchto fluktuaćı
bude záviset právě na teplotńı diferenci smyčky a zejména pak na gradient teploty. Č́ım
vyšš́ı bude gradient teploty, t́ım větš́ı budou fluktuace výstupńı koncentrace CO2.
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Obrázek 33: Pr̊uběh teploty a výstupńı koncentrace CO2 během pracovńı smyčky pro
dT=15 ◦C.
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5.4.3 TSA smyčka s dT=20 ◦C

V posledńım testovaném př́ıpadě měla spodńı teplota hodnotu 30 ◦C a horńı teplota byla
52 ◦C. Důvodem pro zvoleńı hodnoty 52 ◦C bylo že pro tuto hodnotu byl čas zahř́ıváńı a
chlazeńı prakticky stejný pro daný pr̊utok. Při snaze doćılit horńı teploty 50 ◦C se nikdy
nepodařilo zopakovat stejný pr̊uběh pro v́ıce smyček. Snažil jsem se tento nedostatek
odstranit úpravou programu pro regulaci teploty, ale nakonec jsem se spokojil s horńı
teplotou 52 ◦C. Program regulace při úpravě na horńı teplotu 50 ◦C obsahoval př́ılǐs
mnoho korekčńıch konstant, které byly závislé na nastaveńı horńı teploty. A to byl d̊uvod
proč jsem nakonec zvolil horńı teplotu smyčky 52 ◦C. Pr̊uběh teploty a koncentrace CO2

na výstupu z komory je na obrázku 34. Stejně jako v předchoźıch př́ıpadech jsou zde patrné
drobné fluktuace kolem hodnoty 3000 ppm koncentrace CO2. Vzhledem k tomu, že jsou
vidět podobné tvary těchto fluktuaćı jako v předchoźıch př́ıpadech, tak to do jisté mı́ry
potvrzuje fakt, že se jedná o výkyvy teploty při regulaci. Programové nastaveńı regulace
bylo pro všechny př́ıpady stejné.
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Obrázek 34: Pr̊uběh teploty a výstupńı koncentrace CO2 během pracovńı smyčky pro
dT=20 ◦C.
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5.4.4 Porovnáńı TSA smyček

V této podkapitole jsou smyčky vzájemně porovnány. Na obrázku 35 jsou porovnány
pr̊uběhy teploty jednotlivých smyček. Pr̊uběhy výstupńı koncentrace CO2 jsou na obrázku
36. U pr̊uběhu koncentrace je vidět, že smyčky s dT 15◦C a 20◦C se př́ılǐs nelǐśı, jako tomu
je v př́ıpadě mezi smyčkami s dT 10◦C a 15◦C. Je to z d̊uvodu exponenciálńı závislosti
adsorpčńı kapacity na teplotě. Bĺıže je tento jev popsán v kapitole numerických simulaćı.
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Obrázek 35: Pr̊uběh teploty během pracovńı smyčky.
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Obrázek 36: Pr̊uběh výstupńı koncentrace CO2.
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Porovnáńı adsorbovaného a desorbovaného množstv́ı CO2 je ukázáno na obrázku 37.
Zaj́ımavý jev je u druhé a třet́ı smyčky. Zde jde vidět že pro teplotńı diferenci ve druhé
smyčce se adsorbovalo větš́ı množstv́ı CO2 pro teplotńı diferenci dT=15 ◦C než pro dT=20
◦C. Tento rozd́ıl se následně projevil ve třet́ı smyčce, kdy zase došlo k uvolněńı CO2 z
aktivńıho uhĺı.
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Obrázek 37: Adsorbované a desorbované CO2 v aktivńım uhĺı pro jednotlivé smyčky.

Během experiment̊u adsorpce/desorpce pomoćı TSA smyčky jsem otestoval i větš́ı
množstv́ı aktivńıho uhĺı (250 g) a byl také použit větš́ı pr̊utok (3 l/min). Byla použita deľśı
komora, v které se bohužel nedokázalo doćılit rovnoměrného rozložeńı teploty. Docházelo
zde k značným výkyv̊um výstupńı koncentrace CO2 mezi jednotlivými smyčkami, respek-
tive pr̊uběh výstupńı koncentrace CO2 byl pro jednotlivé smyčky nahodilý. Vzhledem k
tomu, že se nepodařilo dosáhnout opakovatelnosti výsledk̊u v tomto experimentu, tak zde
výsledky z této studie neuvád́ım. Právě tento nepovedený experiment vedl ke zkráceńı
komory a následnému zlepšeńı opakovatelnosti TSA smyčky. Mysĺım, že je dobré zde tuto
skutečnost zmı́nit, protože se z ńı dá vycházet při návrhu zař́ızeńı, které bude schopno
zachycovat CO2 z okolńıho vzduchu v mı́stnosti. Toto zař́ızeńı by bylo schopno pracovat
pouze v určitém rozsahu pr̊utok̊u pro dané množstv́ı aktivńıho uhĺı.
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6 Numerická simulace

V této sekci je popsán matematický model použitý pro řešeńı procesu adsorpce. Podrobněji
je popsán vliv teploty aktivńıho uhĺı na proces adsorpce/desorpce a s t́ım souvisej́ıćı
výstupńı hodnota koncentrace CO2 z komory s aktivńım uhĺım. Jsou zde dále uvedeny
zjednodušené simulace TSA smyčky použ́ıvaj́ıćı metodu porézńıho média a porovnáńı
výsledk̊u s experimentem. Postup źıskáńı geometrie a tvorba výpočetńı śıtě struktury ak-
tivńıho uhĺı je bĺıže popsán v samostatné podkapitole. Dále je uvedena metoda nahrazeńı
reálné struktury aktivńıho uhĺı pomoćı umělé náhradńı struktury. V závěru kapitoly je pak
porovnáńı simulace pracovńı smyčky TSA pomoćı náhradńı struktury s experimentem.

6.1 Matematický model

Matematický model prouděńı tekutiny, která je adsorbována v porézńım médiu se skládá
z rovnice kontinuity, rovnice zachováńı hybnosti, rovnice transportu hmoty, rovnice za-
chováńı energie a z kinetického modelu adsorpce. V našem př́ıpadě byl jako kinetický
model adsorpce zvolen model LDF.

Rovnice kontinuity

∂ρ

∂t
+
∂ρVj
∂xj

= −kρACMAC(q∗ − q). (24)

Rovnice zachováńı hybnosti

∂ρVi
∂t

+
∂ρViVj
∂xj

= − ∂p

∂xi
+
∂τij
∂xj
− VikρACMAC(q∗ − q) + fi. (25)

Rovnice zachováńı energie

∂ρH

∂t
+
∂ρHVj
∂xj

=
∂p

∂t
+ Vj

∂p

∂xj
+ τij

∂Vi
∂xj

+
∂

∂xj

(
λ
∂T

∂xj

)
−∆HakρACMAC(q∗ − q). (26)

Kinetický model adsorpce

∂q

∂t
= k(q∗ − q), (27)

kde H je celková entalpie, ∆Ha je adsorpčńı teplo, k je koeficient přenosu hmoty
při adsorpci, MAC je molekulárńı hmotnost aktivńıho uhĺı, p je tlak, q je nadsorbované
množstv́ı, q* je maximálńı adsorbované množstv́ı, T je teplota, ui je složka rychlosti,λ je
koeficient tepelné vodivosti, µ je dynamická viskozita, ρ je hustota směsi, ρAC je hustota
aktivńıho uhĺı, τij je tenzor vazkých sil.
Pro newtonovskou tekutinu plat́ı, že:

τij = µ

(
∂Vi
∂xj

+
∂Vj
∂xi
− 2

3
δij
∂Vk
∂xk

)
+ ζδij

∂Vk
∂xk

, (28)

kde δij je Kroneckerovo delta, ζ je objemová viskozita.
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Výpočet závislosti viskozity na teplotě
Jedńım ze zp̊usob̊u výpočtu je pomoćı Sutherlandova vztahu. Tento vztah je asi jedńım z
nejpouž́ıvaněǰśıch při numerických simulaćıch.

µ

µ0
=

(
T

T0

)3/2 T0 + Svisc
T + Svisc

, (29)

kde S je Sutherlandova konstanta, která záviśı na použité tekutině a µ0 je viskozita při
teplotě T0. Tabulka 11 obsahuje hodnoty Sutherlandových koeficient̊u pro vybrané plyny.

Tabulka 11: Sutherlandovy koeficienty pro výpočet viskozity
plyn µ0(kg/m*s) T0(K) Svisc(K)

vzduch 1.7894 · 10−5 273.11 110.56

CO 1.62 · 10−5 273.15 100

CO2 1.37 · 10−5 273.15 222.2

H2 0.86 · 10−5 273.15 79

N2 1.66 · 10−5 273.15 109

O2 1.87 · 10−5 273.15 127

Pro výpočet viskozity směsi existuje opět několik zp̊usob̊u výpočtu. Nı́že jsou uvedeny
pouze ty, které se běžně použ́ıvaj́ı pro př́ıpad směsi plyn̊u.

Hmotnostńı metoda
µmix = YAµA + YBµB. (30)

Gambillova metoda
µ

1/3
mix = YAµ

1/3
A + YBµ

1/3
B . (31)

Porovnáńı obou metod je na obr. 38, kde směs je složena ze vzduchu a CO2. Zde jde
vidět, že Gambillova metoda predikuje větš́ı hodnotu viskozity směsi. Maximum rozd́ılu
hodnot viskozity je dosaženo pro směs 50 % vzduchu a 50 % CO2.

Obrázek 38: Porovnáńı výpočtu viskozity směsi
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6.1.1 Large Eddy Simulation

Jednou z možnost́ı jak řešit turbulentńı prouděńı je metodou Large Eddy Simulation
(LES). Tato metoda je založena na filtrováńı ústředńıch rovnic, kdy se odděĺı v́ıry na ty,
které je možné zachytit výpočetńı śıt́ı a ty které jsou menš́ı než výpočetńı buňky dané
śıtě. Š́ı̌rka filtru je tedy svázaná s výpočetńı śıt́ı, č́ım menš́ı bude rozměr výpočetńı buňky
t́ım také bude menš́ı š́ı̌rka filtru. Vı́ry, které jsou menš́ı než š́ı̌rka filtru se modeluj́ı pomoćı
sub-gridńıch model̊u. Rozklad okamžité rychlosti je pak ve tvaru

Vi = Ui + ui, (32)

kde Vi je okamžitá rychlost, Ui = Ṽi je filtrovaná rychlost a ui je sub-gridńı rychlost
Filtrované Navier-Stokesovy rovnice jsou ve tvaru

∂ρṼi
∂t

+
∂ρṼiṼj
∂xj

= − ∂p̃

∂xi
+

∂

∂xj

[
(µ+ µsgs)

∂Ṽi
∂xj

]
− ṼikρACMAC(q∗ − q) + fi. (33)

Filtrovaná energetická rovnice pro celkovou entalpii

∂ρH̃

∂t
+
∂ρH̃Ṽj
∂xj

= − ∂p̃

∂xi
+

∂

∂xj

[
λ
∂T̃

∂xj
− ρcpũjΘ

]
− k∆HaρACMAC(q∗ − q) + fi. (34)

Druhý člen na pravé straně rovnice obsahuje jak molekulárńı, tak i turbulentńı přenos
tepla.

Filtrovaná rovnice transportu hmoty

∂ρỸ

∂t
+
∂ρỸ Ṽj
∂xj

=
∂

∂xj

[
ρD

∂Ỹ

∂xj
− ρũjY ‘

]
− kρACMAC(q∗ − q) + fi, (35)

kde prvńı člen na pravé straně obsahuje molekulárńı a turbulentńı přenos hmoty.
V mé práci jsem použ́ıval subgrid model WALE. Subgridńı viskozita pro tento model

se vypočte ze vztahu.

νsgs = ρ∆s

(
SdijS

d
ij

)3/2

(
S̃ijS̃ij

)5/2
+ (SijSij)

5/4
, (36)

Sdij =
1

2

(
g̃2
ij + g̃2

ji

)
− 1

3
δij g̃

2
kk, (37)

g̃ij = g̃ikg̃ki; g̃ij =
∂ũi
∂xj

, (38)

S̃ij =
1

2

(
∂ũi
∂xj

+
∂ũj
∂xi

)
. (39)
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6.1.2 Partially Averaged Navier-Stokes

Jedná se o hybridńı př́ıstup řešeńı turbulence s proměnným rozlǐseńım. Hlavńı myšlenka
spoč́ıvá v aplikaci libovolného filtru na ústředńı veličiny. Rozklad rychlostńıho pole podle
toho filtru je pak ve tvaru

Vi = Ui + ui, (40)

kde stejně jako pro LES Vi znač́ı okamžitou složku rychlosti, Ui = 〈Vi〉 je fitrovaná (částečně
středovaná) rychlost a ui je nevyřešená (sub-filter) rychlost. Částečně středované Navier-
Stokesovy rovnice jsou ve tvaru

∂ρ〈Vi〉
∂t

+
∂ρ〈Vi〉〈Vj〉

∂xj
= −∂〈p〉

∂xi
+

∂

∂xj

[
(µ+ µu)

∂〈Vi〉
∂xj

]
−〈Vi〉kρACMAC(q∗− q) + fi. (41)

Model turbulence je aplikován na základě dvou rozhoduj́ıćıch parametr̊u. Prvńım parame-
trem je poměr nevyřešené turbulentńı kinetické energie v̊uči celkové turbulentńı kinetické
energii fk a t́ım druhým je poměr nevyřešené rychlosti disipace v̊uči celkové rychlosti
disipace. Poměr fk se vypoč́ıtá pomoćı vztahu:

fk =
ku
k
, (42)

kde, k je celková turbulentńı kinetická energie a ku je nevyřešená turbulentńı kinetická
energie. V př́ıpadě, že je parametr fk roven 0 přejdou ústředńı rovnice do tvaru DNS. V
opačném př́ıpadě, kdy je parametr fk roven 1 jsou rovnice ve tvaru pro RANS. Obdobně
je pak zaveden parametr pro rychlost disipace

fε =
εu
ε
, (43)

kde ε celková rychlost disipace a εu je nevyřešená rychlost disipace. Pro specifickou
rychlost disipace

fω =
ωu
ω

=
εu/ (β∗ku)

ε/ (β∗k)
=
fε
fk
. (44)

Dvourovnicový modek k-ε dle Spaldinga je v úpravě pro PANS [19]

∂ (ρku)

∂t
+
∂ (ρujku)

∂xj
= Pu − εu +

∂

∂xj

(
µu
σku

∂ku
∂xj

)
, (45)

∂ (ρεu)

∂t
+
∂ (ρujεu)

∂xj
=
Puεu
ku
− C∗ε2

ε2
u

ku
+

∂

∂xj

(
µu
σεu

∂εu
∂xj

)
, (46)

modelová konstanta C∗ε2 se vypočte dle

C∗ε2 = Cε1 +
fk
fε

(Cε2 − Cε1) (47)

a nevyřešená turbulentńı (v́ırová) viskozita je ve tvaru

µu = ρCµ
k2
u

εu
. (48)
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Právě modelová konstanta C∗ε2 je to, č́ım se odlǐsuje metoda PANS od URANS. Dı́ky
této modifikaci je správně modelován poměr produkce a disipace turbulentńı kinetické
energie.

Turbulentńı model k-ω SST je pak v úpravě pro PANS [35]

∂ (ρku)

∂t
+
∂ (ρujku)

∂xj
= P̃ku − β∗ρωuku +

∂

∂xj

(
Γku

∂ku
∂xj

)
, (49)

∂ (ρωu)

∂t
+
∂ (ρujωu)

∂xj
=

γ

νu
P̃ku −

(
1

fω
− 1

)
β∗

νu
ωuku −

βρω2
u

fω

+
∂

∂xj

(
Γωu

∂ku
∂xj

)
+ (1− F1u) 2ρσω2

fω
fk

1

ωu

∂ku
∂xj

∂ku
∂xj

(50)

a nevyřešená turbulentńı (v́ırová) viskozita je ve tvaru

µu =
a1ku

max{a1ω; 〈S〉, F2}
(51)

kde modelové konstanty jsou

Γku = µ+
µu
σk

fω
fk

(52)

Γωu = µ+
µu
σω

fω
fk

(53)

P̃ku = min (Pku; clεu) (54)

Pku = τxy
∂ui
∂xj

(55)

Hlavńı d̊uvod proč v této práci uvád́ım tento př́ıstup řešeńı turbulence je, že v po-
rovnáńı s LES neńı tak náchylný na kvalitu śıtě (viz studie [34]). Je to z d̊uvodu, že filtr
rozlǐseńı je ř́ızen na základě charakteru proudu a ne jen lokálńım rozměrem výpočetńı
śıtě. Pro daľśı výzkum jsem vybral model PANS k-ω SST. Dvourovnicový turbulentńı mo-
del k-ω SST je asi jedńım z nejpouž́ıvaněǰśıch RANS turbulentńıch model̊u, zejména pro
jeho dobré chováńı v bĺızkosti stěny. Právě to, že se tento model ve velké mı́̌re použ́ıvá v
nejr̊uzněǰśıch pr̊umyslových aplikaćıch, mě vedlo k výběru tohoto modelu pro daľśı studium
adsorpce-desorpce pomoćı PANS.
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6.1.3 Turbulentńı přenos tepla

V energetické rovnici se vyskytuje člen turbulentńıho přenosu tepla ujΘ a ten je potřeba
doplnit vhodným vztahem. Vodorovná čára nad členem znač́ı libovolný filter. Pro výpočet
tohoto členu existuje několik možnost́ı:

• gradientová hypotéza (turbulentńı Prandtlovo č́ıslo)

• zobecněná gradientová hypotéza

• algebraický model turbulentńıho přenosu tepla

• transportńı rovnice pro turbulentńı přenos tepla

Jednoduchá gradientová hypotéza

−ujΘ =
νt
Prt

∂T

∂xj
, (56)

kde turbulentńı Prandtlovo č́ıslo Prt=0.85 až 0.9 ve volném proudu. Tato hypotéza je
ekvivalent Boussinesqově hypotéze o turbulentńı vazkosti. Konstantńı Prt lze předpokládat
pouze ve volném proudu, ale v bĺızkosti stěny tento předpoklad neplat́ı. O aproximaci Prt
v bĺızkosti stěny se pokoušelo několik autor̊u [31, 30, 69].

Závislost pouze na hodnotě y+[31]

Prt = 1.43− 0.17y+1/4. (57)

Závislost dle Kayse [30] s využit́ım turbulentńıho Pecletova č́ısla

Prt =

[
1

2Prt∞
+

CPet√
Prt∞

− (CPet)
2

(
1− exp

(
− 1

CPet
√
Prt∞

))]−1

, (58)

kde turbulentńı Pecletovo č́ıslo Pet = RetPr = νt
ν Pr, turbulentńı Prandtlovo č́ıslo

daleko od stěny Prt∞ ≈ 0.85, konstanta C=0.3
Modifikovaný vztah dle[69], který nepředpokládal Prt∞ ≈ 0.85, ale zavedl pro něj

vztah

Prt∞ = 0.85 +
D

PrRe0.888
, (59)

kde konstanta D=100 pro většinu př́ıpad̊u.
Zobecněná gradientová hypotéza

−ujΘ = CΘ1τtuiuj
∂T

∂xj
, (60)

kde modelová konstanta CΘ1=0.3 a turbulentńı časové měř́ıtkoτt = k/ε.
Algebraický model turbulentńıho přenosu tepla[63]

−ujΘ = CΘτt(σij + αij)
∂T

∂xj
, (61)

symetrická σij a asymetrická αij část turbulentńı vodivosti je

σij = Cσ0δij + Cσ1
uiuj
k

+ Cσ2
uiukukuj

k2
, (62)
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αij = Cα0τtWij + Cα1τt

(
Wik

ukuj
k

+Wkj
uiuk
k

)
, (63)

koeficienty Cσ0,Cσ1,Cσ2,Cα0 a Cα1 jsou bĺıže popsány v př́ıloze E.
Pro numerické simulace v této práci nakonec byl vybrán turbulentńı přestup tepla

jednoduchou gradientovou hypotézou s konstantńım turbulentńım Prandtlovým č́ıslem.
I když se jedná o jednoduchý model, který často vede při použit́ı s modelem RANS k
nadhodnoceńı přestupu tepla (zejména při použit́ı stěnových funkćı), tak v př́ıpadě použit́ı
LES i PANS jde o celkem častou variantu. Tento model záviśı na turbulentńı viskozitě a
pokud bude mezńı vrstva správně modelována, tak lze očekávat správné chováńı tohoto
modelu v bĺızkosti stěny.

6.1.4 Turbulentńı přenos hmoty

Podobně jak energetická rovnice obsahovala člen pro turbulentńı přenos tepla, tak i trans-
portńı rovnice pro přenos hmoty obsahuje člen turbulentńıho přenosu hmoty. V tomto
př́ıpadě je zde analogie s jednoduchou gradientovou hypotézou, která zaváděla turbu-
lentńı Prandtlovo č́ıslo, a to v podobě zavedeńı turbulentńıho Schmidtova č́ısla. Hodnota
turbulentńıho č́ısla je pro většinu př́ıpad̊u Sct = 0, 7− 0, 9 při použit́ı LES. V př́ıpadě, že
se použije př́ıstup RANS, tak optimálńı hodnota může být v rozsahu Sct = 0, 2− 1, 3 a je
potřeba dát velký pozor na správnou volbu této hodnoty [67]. Pro můj př́ıpad jsem zvolil
hodnotu Sct = 0.7, která je obecně doporučovaná a s touto hodnotou pracuje i většina
výpočetńıch softwar̊u.

−ujY ‘ =
νt
Sct

∂Y

∂xj
. (64)
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6.2 Validace PANS pro přestup tepla/hmoty

V této části disertačńı práce se věnuji ověřeńı metody PANS pro přestup tepla/hmoty.
Pro ověřeńı byl zvolen př́ıpad přestupu tepla u obtékaného vyhř́ıvaného válce. Jedná se o
typický př́ıpad, na kterém jsou validovány nové turbulentńı modely a to zejména pro svoji
komplexnost. V tomto př́ıpadě se objevuje hned několik jev̊u jako laminárńı mezńı vrstva,
odtržeńı mezńı vrstvy a přechod do turbulence v odtržené mezńı vrstvě, přestup tepla z
pevné stěny. Právě turbulentńı model má velký vliv na správnou predikci těchto děj̊u. Je
proto potřeba ověřit, zda zvolený zp̊usob řešeńı turbulence je vhodný. Důvodem pro volbu
tohoto př́ıpadu nebyla jen dostupnost dat z experimentu, ale také podobnost př́ıpadu.
Zjednodušeně si lze představit strukturu peletek aktivńıho uhĺı jako volné uspořádáńı
válc̊u v nádobě.

Rozměry výpočetńı domény byly parametrizovány pomoćı charakteristického rozměru
(pr̊uměr válce D). Vstupńı okrajová podmı́nka byla vzdálena 10D protiproudu od válce a
výstupńı byla vzdálena 20D po směru proudu od válce. Horńı a spodńı okraj se nacházel
10D od válce a byl tvořen adiabatickou stěnou. Prodloužeńı do třet́ıho směru bylo rovno
2D a byla zde aplikována periodická podmı́nka. Pohled na výpočetńı doménu je na obrázku
39.

Obrázek 39: Výpočetńı doména pro validaci turbulentńıho modelu.

Pro simulaci jsem vytvořil strukturovanou výpočetńı śıt’ tvořenou 2,8 miliony šestihraných
buněk. Zjemněńı śıtě v bĺızkosti stěny bylo pro dosažeńı y+ < 1. Pro studii nezávislosti
śıtě byla vytvořena daľśı śıt’ a to o počtu 7,2 milionu buněk. Zjemněńı se týkalo hlavně
počtu buněk na povrchu válce. Třet́ı śıt’, kterou jsem vytvořil, posloužila ke studii vlivu
velikosti prodloužeńı v třet́ı směru. Zde byla velikost navýšena na 4D z p̊uvodńıch 2D a
nově vzniklá śıt’ byla tvořena 5,6 miliony buněk.

Obtékáńı vyhř́ıvaného válce bylo provedeno pro Reynoldsovo č́ıslo ReD = UbD/ν =
3800, kde Ub je vstupńı rychlost, D je pr̊uměr válce a ν je kinematická viskozita. Rychlost,
teplota a tlak byly pro účely vyhodnoceńı pr̊uměrovány po dobu cca 50 period odtrháváńı
v́ır̊u od válce. Před samotným pr̊uměrováńım byl proveden ještě rozběh prouděńı, který
odpov́ıdal přibližně 10 periodám. Výsledky z této validace, konkrétně pr̊uběh Nusseltova
č́ısla podél válce, jsou uvedeny na obrázku 40. Výsledky źıskané pomoćı PANS se velmi
dobře shoduj́ı s výsledky z experimentu a jsou také velmi bĺızké výsledk̊um predikovaných
pomoćı LES.
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Obrázek 40: Pr̊uběh Nusseltova č́ısla podél válce.

Na základě dobrých výsledk̊u bude tato metoda použita i pro př́ıpad simulace procesu
adsorpce-desorpce.

6.3 Implementace matematického modelu adsorpce do OpenFOAM

Matematický model adsorpce byl implementován do open source softwaru OpenFOAM
4.1. Implementace spoč́ıvala v úpravě již stávaj́ıćıho řešiče reactingFoam. Ten je primárně
určen pro problematiku spalováńı, ale lze ho použ́ıt i pro řešeńı v́ıcesložkového prouděńı
bez chemických reakćı a to jednoduchým vypnut́ım řešiče chemických reakćı v př́ıslušném
vstupńım souboru. Dı́ky tomu, že celý OpenFOAM je naprogramován v jazyku C++, který
umožňuje objektově orientované programováńı, byla implementace jednoduchá. Výhoda
také byla v kompilaci pouze malé části, nebot’ OpenFOAM je velice dobře strukturován
do jednotlivých tř́ıd a pro většinu věćı je potřeba upravit jen malý zlomek kódu a samotné
jádro programu z̊ustává nedotčeno.

Do řešiče bylo potřeba doplnit vztah pro výpočet korigované adsorpčńı kapacity, dále
byl do bilančńıch rovnic vložen člen zahrnuj́ıćı adsorpci. Ten byl vložen do rovnice pro
rychlost, entalpii a také do rovnice pro řešeńı hmotnostńıho pod́ılu dané složky. Z d̊uvodu
závislosti adsorpčńı kapacity na teplotě, bylo potřeba také doplnit tuto závislost. Dále jsem
poupravil řešič pro nestlačitelné prouděńı. V mém př́ıpadě budu simulovat vždy prouděńı
o velmi ńızkých rychlostech a úpravou na nestlačitelné prouděńı dojde k výraznému zjed-
nodušeńı implementace daľśıch modul̊u.

Vzhledem k tomu, že adsorbent je složitá struktura a jej́ı přesné modelováńı by zna-
menalo enormńı nároky na výpočetńı výkon. Tak pro prvotńı ověřeńı bylo použito zjed-
nodušeńı ve formě zavedeńı tzv. porézńıho média. Zavedeńım tohoto zjednodušeńı stač́ı
určit porozitu prostřed́ı a odpor prostřed́ı. Porozita je dána pod́ılem pevné složky ku cel-
kovému množstv́ı (pevná složka plus tekutina). Pro odpor prostřed́ı lze využ́ıt několika
zp̊usob̊u, které OpenFOAM nab́ıźı.

Dále bylo potřeba specifikovat mı́sto s adsorbentem. To jsem provedl zavedeńım nového
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parametru označeného jako zóna. Tento parametr může nabývat hodnotu 0 nebo 1, kde pro
oblast s aktivńım uhĺı je parametr zóna roven 1 a pro oblast, kde se aktivńı uhĺı nenacháźı
je parametr zóna roven 0. Je to obdoba toho, když řeš́ıme přestup tepla a zahraneme do
výpočtu i pevný materiál (v OpenFOAMu je na to speciálńı řešič chtMultiRegionFoam).
Pro lepš́ı představu je na obrázku 41 zobrazeno mı́sto s parametrem zóna. Červeně je mı́sto
kde je parametr 1 a modře pak kde je parametr 0.

Obrázek 41: Znázorněńı volby mı́sta s adsorbentem.

Pro lepš́ı názornost je uveden obr. 42, ve kterém je zobrazeno zachytáváńı CO2 během
procesu adsorpce (vlevo) a uvolňováńı CO2 během procesu desorpce (vpravo). Z obrázku je
jasně patrné mı́sto v kterém docháźı k zachytáváńı CO2, v tomto mı́stě je nižš́ı koncentrace
(modrá škála) než v jiných částech domény. Při desorpci je pak situace opačná v oblasti s
vyšš́ı koncentraćı CO2 (červená škála) docháźı k uvolňováńı CO2 z aktivńıho uhĺı.

Obrázek 42: Znázorněńı adsorpce (vlevo) a desorpce (vpravo) pomoćı kontur hmotnostńı
koncentrace CO2.
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6.4 Zjednodušená simulace adsorpce na aktivńım uhĺı

Prvńı simulace sloužila pro odladěńı nově implementovaného řešiče. Jednalo se o zjed-
nudušený př́ıstup, kdy nebyla řešena detailńı geometrie aktivńıho uhĺı. Zde bylo použito
zjednudušeńı v podobě definováńı porézńı struktury. Tato porézńı struktura je definována
pomoćı zdrojového členu v ústředńıch bilančńıch rovnićıch. Tento př́ıstup je v celku běžný
při simulováńı prouděńı skrz porézńı strukturu [46].

6.4.1 Vliv adsorpce na změnu teploty

Prvńı simulace se hlavně týká otestováńı vlivu procesu adsorpce na změnu teploty. Geome-
trie výpočetńı domény byla jednoduchá trubka vyplněná aktivńım uhĺım (obrázek 43). Na
jedné straně byl definován vstup pomoćı rychlostńıho profilu a specifikované vstupńı kon-
centrace CO2. Výstupńı okrajová podmı́nka byla umı́stěna na opačné straně trubky, kde
byl definován tlak. Parametry aktivńıho uhĺı, které bylo v této práci použito, byly źıskány
nejprve na základě publikace, ve které autoři použili aktivńı uhĺı od stejného výrobce [36].
Pr̊uměr komory D=100 mm, délka trubky L=400 mm a hmotnost aktivńıho uhĺı 1 kg.

Obrázek 43: Geometrie výpočetńı domény pro zjednodušený př́ıstup.

Vypočetńı śıt byla tvořena 0,8 miliony buněk. V bĺızkosti stěny byla výpočetńı śıt
zjemněna pro doćıleńı y+ ≤ 1. Vstupńı rychlostńı profil byl definován na základně obje-
mového toku 50 l/min.

Bylo zvoleno implicitńı časové Crank Nicholsonovo schéma. Gradient byl diskretizován
metodou nejmenš́ıch čtverc̊u a konvektivńı člen byl diskretizován centrálńım schématem.
Použit byl PISO algoritmus se 4 tlakovými smyčkami. Kritérium konvergence bylo na-
staveno pomoćı residúı. Residuum pro tlak bylo nastaveno na rp = 10−6, pro entalpii
rH = 10−8 a pro ostatńı členy na r = 10−6. Časový krok byl zvolen pomoćı Courant-
Friedrych-Lewy podmı́nky (CFL) a to konkrétně CFL = 0.4. U větš́ıho CFL docházelo k
v́ıcero iteraćım v tlakové smyčce a výpočet byl z hlediska času náročněǰśı.

Zvolený pr̊uběh teploty je na obr. 44. Tento pr̊uběh lze rozdělit na 5 podoblast́ı. V
prvńı části byla teplota držena na 293 K, během tohoto procesu docházelo k adsorpce
CO2 na aktivńım uhĺı. V druhé části docházelo k postupnému ohř́ıváńı aktivńıho uhĺı na
teplotu 313 K. Zde začalo docházet k postupnému uvolňováńı CO2 z aktivńıho uhĺı. Třet́ı
část je výdrž na teplotě 313 K. Čtvrtá část je postupné ochlazováńı aktivńıho uhĺı zpět na
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teplotu 293 K. Během této fáze se postupně začalo zaplňovat aktivńı uhĺı. Posledńı fáze
je začátek nové pracovńı smyčky, během které došlo k opětovnému zachytáváńı CO2 na
aktivńım uhĺı.
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Obrázek 44: Pr̊uběh teploty pracovńı smyčky TSA.

Odpov́ıdaj́ıćı pr̊uběh koncentrace CO2 výstupu z komory je na obr. 45. Opět lze rozlǐsit
5 podoblast́ı. Prvńı část je proces adsorpce, kde postupně docházelo k zachytáváńı CO2.
T́ım jak se zaplňovalo aktivńı uhĺı, docházelo ke zvyšováńı výstupńı koncentrace až do
hodnoty vstupńı koncentrace. V tento moment došlo k úplnému zaplněńı aktivńıho uhĺı. V
daľśı fázi lze vidět zvýšeńı výstupńı koncentrace CO2 až nad hodnotu vstupńı koncentrace.
To je z d̊uvodu jak docházelo k uvolňováńı CO2 z aktivńıho uhĺı během procesu desorpce.
Jakmile bylo veškeré nadbytečné CO2 uvolněno, došlo k poklesu koncentrace na vstupńı
hodnotu. Dále nasledovalo opětovné sńıžeńı koncentrace CO2, v tento moment došlo k
daľśımu postupnému zachytáváńı CO2 na aktivńım uhĺı.

Můžeme si povšimnout, že ke změně výstupńı koncentrace CO2 docháźı v momentu,
kdy se změńı gradient teploty. V př́ıpadě, že gradient roste, docháźı také k r̊ustu výstupńı
koncentrace CO2. To nastává až do inflexńıho bodu pr̊uběhu teploty. V tomto bodě se
nacháźı maximum výstupńı koncentrace CO2. Za inflexńım bodem docháźı k postupnému
klesáńı gradientu teploty a s t́ım souvisej́ıćı klesaj́ıćı koncentrace CO2. Je potřeba zmı́nit,
že ačkoliv gradient teploty klesá, tak je stále kladný (teplota roste).
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Obrázek 45: Pr̊uběh koncentrace CO2.

Pr̊uběh adsorpčńı kapacity je na obr. 46. Stejně jako u předchoźıch pr̊uběh̊u je zde
pět podoblast́ı. Můžeme si povšimnout, že pr̊uběh je opačný než je pr̊uběh teplot, to je z
d̊uvodu závislosti adsorpčńı kapacity na teplotě.
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Obrázek 46: Pr̊uběh adsorpčńı kapacity.
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Dále byly testovány r̊uzné teplotńı smyčky. Na obr. 47 jsou zobrazeny jednotlivé
pr̊uběhy. Bylo otestováno 5 rozd́ılných teplotńıch smyček, kde změna teploty byla od 20
◦C do 60 ◦C. Počátečńı teplota byla stejně jako v předchoźım př́ıpadě 20 ◦C. Čas změny
teploty byl pro všechny př́ıpady stejný (120 s). Pr̊utok směsi plynu byl 25 l/min a vstupńı
koncentrace CO2 byla 5000 ppm.
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Obrázek 47: Pr̊uběh teploty pro r̊uzné teplotńı smyčky.

Jak se měnila výstupńı koncentrace CO2 pro jednotlivé teplotńı smyčky je vyobrazeno
na obr. 48. T́ım že byl nastaven stejný čas pro ohřát́ı a ochlazeńı adsorbentu, je vidět
drobná asymetrie špiček koncentrace CO2. Pro př́ıpad zahř́ıváńı adsorbentu plat́ı, že č́ım
menš́ı je rozd́ıl teplot smyčky, t́ım v́ıc je vrchol posunut doprava. Pro př́ıpad chlazeńı
je situace opačná, č́ım menš́ı je rozd́ıl teplot smyčky, t́ım je v́ıc vrchol smyčky posunut
doleva. Zároveň si lze povšimnout, že s přibývaj́ıćım rozd́ılem teplot smyčky se pomalu
zmenšuje výstupńı koncentrace CO2, to souviśı se závislost́ı maximálńı adsorpčńı kapacity
na teplotě. Z toho lze usuzovat, že energeticky výhodněǰśı je použ́ıt smyčku s menš́ım
rozd́ılem teplot a zvýšit množstv́ı adsorbentu pro dosažeńı stejného zachyceného množstv́ı
CO2.

Detail asymetrie špiček koncentrace CO2 je zobrazen na obrázku 49. K asymetrii
docházelo vlivem odlǐsného gradientu teploty. T́ım jak se gradient zmenšoval, docházelo k
posunu maximálńı koncentrace CO2 na výstupu.
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Obrázek 48: Pr̊uběh výstupńı koncentrace CO2 pro r̊uzné teplotńı smyčky.
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Obrázek 49: Detail špičky pr̊uběhu koncentrace CO2.

Graf na obrázku 50 potvrzuje hypotézu o klesaj́ıćı efektivitě adsorpce s rostoućı tep-
lotou. Prvńı část je pro všechny varianty stejná a to z d̊uvodu stejné počátečńı hodnoty.
Změnou teploty pak dojde k onomu rozd́ılu naadsorbovaného množstv́ı CO2 v adsorbentu.
Č́ım je teplota vyšš́ı t́ım je množstv́ı CO2 v adsorbentu menš́ı. Vı́ce patrné je to v grafu
adsorbovaného množstv́ı CO2 na obrázku 51 pro jednotlivé teplotńı diference.
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Obrázek 50: Pr̊uběh aktuálńı adsorpce pro r̊uzné teplotńı smyčky.
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Obrázek 51: Adsorbované množstv́ı CO2 pro r̊uzné teplotńı smyčky.

6.4.2 Simulace pracovńı smyčky TSA

Tato numerická simulace pracovala s parametry, které byly použity při experimentu. Byl
zde nastaven stejný teplotńı profil, objemový tok, vstupńı koncentrace CO2 a množstv́ı
aktivńıho uhĺı jako v experimentu. Pr̊uměr komory D=78 mm, délka komory L=100 mm,
objemový tok 1,5 l/min a hmotnost aktivńıho uhĺı 150 g. Vzhledem k ńızkým rychlostem
a malým rozměr̊um komory nepředpokládám plně vyvinuté turbulentńı prouděńı v celé
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struktuře. K přechodu do turbulence dojde ve struktuře aktivńıho uhĺı. Z toho d̊uvodu byl
použit př́ıstup LES, který při dobré kvalitě śıtě dokáže modelovat i př́ıpadné přechodové
prouděńı.

Stejně jako v předchoźım př́ıpadě bylo zvoleno implicitńı časové Crank Nicholsonovo
schéma. Gradient byl diskretizován metodou nejmenš́ıch čtverc̊u a konvektivńı člen byl dis-
kretizován centrálńım schématem. Použit byl PISO algoritmus se 4 tlakovými smyčkami.
Kritérium konvergence bylo nastaveno pomoćı residúı. Residuum pro tlak bylo nastaveno
na rp = 10−6, pro entalpii rH = 10−8 a pro ostatńı členy na r = 10−6. Časový krok byl
zvolen pomoćı Courant-Friedrych-Lewy podmı́nky (CFL) a v tomto př́ıpadě CFL = 1.

Pr̊uběh teploty je na obrázku 52. Jedná se o sinusový pr̊uběh posunutý o čtvrt periody.
Tento teplotńı pr̊uběh přibližně odpov́ıdá tomu, který byl naměřen při experimentu. Na
grafu je ukázka pro pracovńı smyčku s teplotńı diferenćı dT=10◦C.
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Obrázek 52: Pr̊uběh teploty pro numerickou simulaci.

Na obrázku 53, 54, 55 jsou porovnáńı mezi experimentem a numerickou simulaćı pro
pracovńı smyčku s dT=10, 15 a 20 ◦C. Na prvńı pohled si lze povšimnout odlǐsných
pr̊uběh̊u výstupńı koncentrace CO2. V prvńı části kdy došlo k uvolňováńı CO2 z ak-
tivńıho uhĺı se pr̊uběhy prakticky nelǐśı až do momentu, kdy došlo k postupnému snižováńı
výstupńı koncentrace. Zde klesaj́ı hodnoty CO2 z experimentu mnohem rychleji oproti
výsledk̊um z numerické simulace. Mı́sto, kde se křivky k sobě opět přibĺıž́ı, odpov́ıdá času
kdy došlo k ochlazováńı aktivńıho uhĺı. Za t́ımto mı́stem následoval pokles výstupńı kon-
centrace CO2, tak jak došlo k zaplňováńı aktivńıho uhĺı vlivem zvýšeńı jeho adsorpčńı
kapacity. Experiment opět vykazoval rapidněǰśı pokles oproti pr̊uběhu źıskaným z nume-
rické simulace. Důvodem odlǐsnosti je s největš́ı pravděpodobnost́ı př́ılǐsné zjednodušeńı
procesu adsorpce do aktivńıho uhĺı a špatná predikce transportu hmoty mezi tekutinou a
aktivńım uhĺım. Velký vliv na transport hmoty bude mı́t lokálńı charakter proudu, který
byl zjednodušeńım plně potlačen. Z uvedených výsledk̊u je patrná potřeba aspoň částečně
vyřešit skutečný charakter proudu a t́ım i transport hmoty mezi aktivńım uhĺım a te-
kutinou. Zaj́ımavé je, že větš́ı shody bylo dosaženo pro uvolňováńı CO2 z aktivńıho uhĺı
(desorpce) než pro ulṕıváńı (adsorpci). Závěrem lze konstatovat, že zjednodušeńı simulace
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procesu adsorpce-desorpce pomoćı porézńıho média je naprosto nevhodné.
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Obrázek 53: Pr̊uběh koncentrace CO2 z numerické simulace a experimentu pro dT=10 ◦C.

 2600

 2800

 3000

 3200

 3400

 0  200  400  600  800  1000  1200

K
o

n
ce

n
tr

ac
e 

C
O

2
 (

p
p

m
)

Cas (s)

simulace
experiment

Obrázek 54: Pr̊uběh koncentrace CO2 z numerické simulace a experimentu pro dT=15 ◦C.
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Obrázek 55: Pr̊uběh koncentrace CO2 z numerické simulace a experimentu pro dT=20 ◦C.

6.5 Možnosti zpřesněńı numerické simulace

Vzhledem k odchylce v profilu výstupńı koncentrace CO2 z numerické simulace od expe-
rimentu jsem musel přikročit ke zpřesněńı simulace. Předpokládám, že špatná predikce
adsorpce-desorpce byla z d̊uvodu špatné predikce přestupu hmoty/tepla. U zjednodušené
simulace byl totiž uvažován konstantńı přestup pro celou část s aktivńım uhĺım. Jak bylo
ukázáno v předchoźıch studíıch [77], [29] týkaj́ıćıch se přenosu tepla v poli trubek. Přestup
tepla z trubky záviśı i na pozici trubky v poli (řadě, ve které se nacháźı) a podobně tomu
bude i v př́ıpadě přenosu tepla/hmoty z peletek aktivńıho uhĺı.

Jednou z možnost́ı jak zpřesnit přestup tepla/hmoty je použit́ı skutečné geometrie
struktury aktivńıho uhĺı. Myšleno je t́ım př́ımo vytvořit výpočetńı doménu sestavenou z
jednotlivých peletek aktivńıho uhĺı. V př́ıpadě, že neńı k dispozici skutečná geometrie, tak
se vytvoř́ı umělá geometrie. Tato geometrie je tvořená r̊uznými prvky, at’ už základńımi
geometrickými útvary, či komplikovaněǰśımi tvary. Pro vytvořeńı takovéto struktury se
využ́ıvaj́ı r̊uzné algorytmy [52], [6].

Rozhodl jsem se, že v této práci vyzkouš́ım obě metody a vzájemně je porovnán. Půjde
zejména o porovnáńı přestupu tepla/hmoty z peletek. Variantu, kdy bych porovnával
výsledky ze samotné adsorpce jsem zavrhl a to z d̊uvodu potřebného výpočetńıho času
pro př́ıpad simulace adsorpce na reálné struktuře. Perioda pracovńı smyčky TSA při
experimentu byla 20 minut (1200 s). Nejprve tedy bude provedena simulace přestupu
hmoty pro skutečnou geometrii struktury peletek aktivńıho uhĺı. Následně bude vyge-
nerováno několik umělých struktur, na kterých bude také provedena simulace přestupu
hmoty. Výsledky obou metod budou vzájemně porovnány a náhradńı (umělá) struktura,
která bude výsledky nejbĺıže k reálné struktuře, bude použita pro simulaci TSA smyčky.
Posuzovaćım kritériem, které bude sloužit pro výslednou volbu náhradńı struktury bude
Sherwoodovo č́ıslo (Sh). To je definováno jako

Sh =
Dh

DaCO2
, (65)

kde D je charakteristický rozměr, h je koeficient konvektivńıho toku hmoty a DaCO2 je
koeficient molekulárńı difuze mezi vzduchem a CO2.
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6.6 Reálná struktura aktivńıho uhĺı

Pro numerickou simulaci adsorpce na skutečné (reálné) struktuře je potřeba źıskat geome-
trii, na které bude simulace provedena. Jeden ze zp̊usob̊u, jak źıskat geometrii reálné struk-
tury aktivńıho uhĺı je pomoćı poč́ıtačové tomografie. Reálná struktura se źıská poř́ızeńım
rentgenových sńımk̊u. Těch je provedeno hned několik. Pokaždé je struktura v̊uči rent-
genu pootočena. Vhodným algoritmem lze z těchto sńımk̊u źıskat trojrozměrný pohled.
Výsledné sńımky jsou pak sjednoceny do jednoho souboru pomoćı vhodného nástroje.

V mém př́ıpadě jsem nechal na tomografu naskenovat pouze malé množstv́ı aktivńıho
uhĺı, které odpov́ıdalo přibližně 5 % množstv́ı aktivńıho uhĺı použitého v experimentu.
Důvod, proč jsem použil jen část aktivńıho uhĺı, je sńıžeńı výpočetńı náročnosti. Předpokladem
pro takové sńıžeńı bylo to, že přenos hmoty do jednotlivých peletek ve směru kolmém na
vstupuj́ıćı proud bude stejný. Podobný předpoklad plat́ı i pro přenos tepla [77] a můžeme
se s ńım setkat v řadě numerických simulaćı, kdy ve třet́ım směru se uvažuje pouze část
domény.

Pro sestaveńı sńımk̊u z tomografu do jednoho souboru jsem využil opensource software
ParaView. Výstupńı soubor byl ve formátu MetaFile. Se souborovým typem MetaFile již
dokáže pracovat program ITK-SNAP, který je určen pro segmentaci sńımk̊u. Segmentaćı
sńımk̊u źıskáme geometrii struktury aktivńıho uhĺı. Segmentace je bĺıže popsána v pod-
kapitole ńıže. Strukrura peletkového aktivńıho uhĺı je zobrazena na obrázku 56. Jedná se
o záznam právě z programu ITK-SNAP, kde byla provedena segmentace. Při bližš́ım po-
zorováńı lze spatřit, že i jednotlivé peletky aktivńıho uhĺı jsou porézńı. Jedná se vlastně o
makroporézńı strukturu, která je tvořena mikroporézńımi prvky. Mikroporozita materiálu
je v této studii nahrazena matematickým modelem adsorpce. Je to zejména z d̊uvodu veli-
kosti těchto mikropór̊u, kde již nelze brát prostřed́ı jako kontinuum. V takových př́ıpadech
se často setkáváme s molekulárńımi simulacemi metodou Monte Carlo [15].

Obrázek 56: Reálná struktura aktivńıho uhĺı z poč́ıtačové tomografie.
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Sńımky z tomografu je potřeba před segmentaćı vhodně upravit. Pro úpravu byl použit
program Fiji, který obsahuje široké množstv́ı filtr̊u a utilit pro úpravu grafických sńımk̊u.
Prvńı krokem úpravy je binarizace dat, převedeńı sńımku z odst́ınu šedi na dvoubarevný
sńımek. Druhým krokem bylo odstraněńı nežádoućıho šumu ze sńımk̊u. To bylo provedeno
aplikaćı mediánového filtru. Třet́ı krok spoč́ıval v odstraněńı nádobky, a to pomoćı černého
mezikruž́ı, které překrylo nádobku. Následně jsem ručně prošel všechny sńımky a upravil
zbývaj́ıćı nedostatky, které se nepodařilo automaticky odstranit. Výsledek úpravy sńımk̊u
je na obrázku 57

Obrázek 57: Sńımky z tomografu před a po úpravě.
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6.6.1 Segmentováńı sńımk̊u struktury aktivńıho uhĺı

Jak již bylo zmı́něno, tak pro segmentaci byl využit program ITK-SNAP. Pr̊uběh seg-
mentace je vidět na obrázku 58. Vlevo nahoře je zobrazen řez strukturou přibližně po 50
iteraćıch, červeně je označeno mı́sto, kde prob́ıhá segmentace, modře je označeno pozad́ı
a b́ıle je označena struktura, která ještě nebyla segmentována. Vpravo nahoře je pak 3D
pohled na již vysegmentovanou část. Dolńı část obrázku je pr̊uběh segmentace po 300
iteraćıch. Lze vidět, jak došlo k rozš́ı̌reńı vysegmentované oblasti (červená). Zároveň je
také vidět jak v mı́stě, kde se nenacháźı struktura došlo k ústupu segmentované oblasti.
Při bližš́ım pohledu na 3D sńımek, lze vidět, jak docháźı k segmentováńı okraje domény.
Docháźı zde ke zkresleńı a je vysegmentována i část, kde se struktura nenacháźı. To je
zp̊usobeno t́ım, že okrajové sńımky z tomografu obsahuj́ı část struktury. Struktura, která
byla skenována, byla větš́ı než oblast skenovaná tomografem. Na sńımćıch řezu to lze po-
zorovat ve spodńı části struktury, kdy je zachycena jen část peletek aktivńıho uhĺı. Pro
tvorbu śıtě je potřeba tuto nepřesnost vzniklou při segmentaci upravit.

Obrázek 58: Pr̊uběh segmentace.
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6.6.2 Úprava a vyhlazeńı geometrie struktury aktivńıho uhĺı

Geometrie źıskaná segmentaćı neńı př́ımo vhodná pro tvorbu śıtě a je potřeba ji vhodně
zjednodušit a upravit. Geometrie ze segmentace byla tvořena v́ıce jak 20 miliony ploch.
Sńıžeńı počtu ploch tvoř́ıćıch výslednou geometrii bylo dosaženo pomoćı kvadratického
kolapsu hran. Tento zp̊usob sńıžeńı funguje tak, že jedna hrana geometrie je smazána a dva
body tvoř́ıćı tuto hranu se slouč́ı do jednoho. Pro názornost je tento princip vyobrazen na
obrázku 59 vlevo. Červeně je označena úsečka, která bude odebrána a modře jsou označeny
body, které budou sloučeny. V tomto př́ıpadě došlo ke sńıžeńı hned dvou trojúhelńıkových
ploch. Tato metoda je velice jednoduchá jak principielně, tak i co se týče programové
realizace.

Po sńıžeńı počtu ploch je potřeba celou geometrii zkontrolovat, zda nedocháźı k nějakým
pr̊unik̊um, př́ıpadně, zda neobsahuje geometrie nějaké d́ıry, které by pak vadily při śıt’ováńı.
Pro tento účel byl použit program MeshLab, který obsahuje řadu nástroj̊u na úpravu geo-
metrie v stl formátu. Po identifikaci pr̊unik̊u, byly tyto plochy smazány a následně prázdná
mı́sta vyplněna. Dále byla prověřena mı́sta s ostrými přechody. Zde byla využita jedno-
duchá inspekce v podobě porovnáńı jednotlivých normál ploch. V př́ıpadě, že se úhel
mezi jednotlivými normálami výrazně lǐsil, byla tato plocha označena aby mohla být dále
upravena. Na obrázku 59 vpravo je pak tento princip ukázán. Tmavě modře je označena
plocha, jej́ıž směr normály se výrazně lǐśı od ostatńıch. Nutno poznamenat, že takto byly
označeny i plochy, kde se nacházela ostrá hrana struktury. Proto byla úprava prováděna
ručně po bližš́ı inspekci označených ploch. Programově tento úkon nebyl nikterak složitý
nebot’ samotný formát stl obsahuje informaci o směru normály dané plochy.

Obrázek 59: Princip kvadratického kolapsu hran (vlevo) a princip úhlu mezi normálami
(vpravo).
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Pro lepš́ı představu je tato identifikace vyobrazena na obrázku 60. Červeně je zde
označeno problémové mı́sto, které bylo potřeba odstranit. Po odstraněńı vznikne d́ıra,
podobná těm které jsou ve stejném obrázku ohraničeny zelenými ploškami. Tato d́ıra je
pak posléze vyplněna novými ploškami.

Obrázek 60: Ostrý přechod v geometrii aktivńıho uhĺı.

Pr̊uniky a ostré rohy se ve velké mı́̌re nacházely u geometrie, kde nedošlo před segmen-
taćı k úpravě dat. U předem upravených sńımk̊u zabrala korekce geometrie pouze zlomek
času, který byl potřeba pro korekci geometrie segmentované na neupravených sńımćıch.
Časová náročnost korekce geometrie u neupravených sńımk̊u byla přibližně 150 hodin, v
př́ıpadě upravených sńımk̊u trvala necelé 2 hodiny a úprava sńımk̊u před segmentaćı tr-
vala přibližně 1 hodinu. Je potřeba ještě zmı́nit, že ve prospěch úpravy sńımk̊u hraje i čas
samotné segmentace, který byl čtvrtinový oproti neupravené variantě.

Vyhlazeńı ploch bylo provedeno Laplaceovým filtrem. Princip je zjednodušeně popsán
na obrázku 61. V části a) je p̊uvodńı křivka, v části b) je postup tvorby nových uzlových
bod̊u a v části c) je spojeńı nových bod̊u. Výsledná vyhlazená křivka je v části d). Tento
postup lze aplikovat v́ıcekrát a můžeme tak doćılit ještě větš́ıho vyhlazeńı. Je ale potřeba
aplikovat toto vyhlazováńı po částech, aby nedošlo i k vyhlazeńı hran jednotlivých peletek.
V mém př́ıpadě byly vyhlazeny nejprve pláště peletek a následně jejich podstavy.
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Obrázek 61: Princip Laplacova vyhlazeńı.

Jak aplikace Laplaceova vyhlazeńı změnila strukturu lze vidět na obrázku 62. Vlevo
nahoře je obrázek části struktury před vyhlazeńım. Jsou zde patrné velké nerovnosti, které
je potřeba vyhladit. Obrázek vpravo nahoře je po jednom kroku vyhlazeńı. Už na prvńı
pohled jde vidět, že struktura byla dobře vyhlazena, stále se však zde nacháźı několik ne-
rovnost́ı. Tyto nerovnosti byly zčásti odstraněny opětovnou aplikaćı Laplaceova vyhlazeńı,
vlevo dole po dvou kroćıch a vpravo dole po třech kroćıch. Rozd́ıl mezi dvou krokovým
a tř́ıkrokovým vyhlazeńım je v této oblasti nepatrný. Vzhledem k tomu, že v některých
částech byly velké nerovnosti a dva vyhlazovaćı kroky nestačily, bylo na strukturu apli-
kováno tř́ıkrokové vyhlazeńı. Po procesu vyhlazeńı se sice nezmenšil počet plošek, které
tvořily strukturu, ale pro proces śıt’ováńı bylo potřeba doćılit co nejhladš́ı struktury.

Vyhlazeńım se nám ztráćı informace o drsnosti povrchu, ale vzhledem k náročnosti
celého problému to byl jeden z krok̊u, jak sńıžit výpočetńı náročnost. Je ale potřeba mı́t
stále na paměti, že toto zjednodušeńı se promı́tne do výsledk̊u ze simulace a může to
být jedna z př́ıčin odlǐsnosti výsledk̊u ze simulace a experimentu. Drsnost má v našem
př́ıpadě vliv na součinitel přestupu hmoty, podobně jako tomu je v př́ıpadě přestupu tepla
[1]. Existuj́ı zp̊usoby, jak drsnost zahrnout do matematického modelu, aniž by byla př́ımo
modelována [62], ale pro př́ıpad přestupu hmoty při adsorpci, by bylo potřeba provést v
této oblasti intenzivněǰśı výzkum a na to neńı v této práci prostor.
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Obrázek 62: Vyhlazeńı struktury Laplacovým filtrem.

Předchoźı popsané úkony zajistily, že geometrie prakticky neobsahuje žádné chyby a
je nyńı vhodná pro tvorbu śıtě. Závěrem lze ř́ıci, že nejv́ıce času zabrala ručńı inspekce
struktury, kdy bylo potřeba proj́ıt vytipovaná mı́sta a ručně je opravit. Tuto část by bylo
vhodné v budoucnu zautomatizovat a sńıžit tak časovou náročnost úpravy geometrie. Na
tuto automatizaci by se nejlépe hodila metoda neuronových śıt́ı.

Na závěr k této podkapitole bych rád zmı́nil, že dohromady byly sńımky segmentovány
dvakrát. Při prvńı segmentaci byly použity neupravené sńımky źıskané z tomografu. Ge-
ometrie, které byla následně źıskána obsahovala veliké množstv́ı chyb a nakonec nešla ani
upravit do formy, která by byla vhodná pro tvorbu śıtě. Z toho d̊uvodu byl proces segmen-
tace opakován a to již s upravenými sńımky. Po segmentaci byla geometrie dále upravena
podle dř́ıve popsaného postupu.
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6.6.3 Tvorba śıtě pro strukturu aktivńıho uhĺı

Śıt’ byla vytvořena pomoćı programu SnappyHexMesh, který je součást́ı OpenFOAMu.
Tento program umožňuje vytvořit śıt’ pomoćı vyjmut́ı geometrie na předem vytvořené
základńı śıti. Ve stručnosti jde o proces, kdy jsou vyjmuty buňky śıtě v oblasti, kde se
nacháźı daná geometrie. T́ımto zp̊usobem je vytvořena hrubá śıt’, která je pak následně
vyhlazena. Po vyhlazeńı je doplněno zjemněńı v bĺızkosti stěny, tak aby mezńı vrstva
mohla být správně modelována.

Základńı strukturovaná śıt’ byla vytvořena pomoćı programuBlockMesh. Śıt’ se skládala
z pěti blok̊u, jeden středový a čtyři okrajové. Byla tvořena 41 250 hexhadrálńımi buňkami.
Maximálńı ortogonalita této śıtě 23,7 a pr̊uměrná 5,8. Maximálńı poměr stran 2,01. Nebylo
zde aplikováno zjemněńı v bĺızkosti stěny, toto zjemněńı bude provedeno až v programu
SnappyHexMesh. Čelńı a bočńı pohled na śıt’ je na obrázku 63.

Obrázek 63: Základńı vstupńı śıt’ do programu SnappyHexMesh.

Z d̊uvodu značné složitosti struktury byla tvorba śıtě tvořena v několika kroćıch, aby
bylo dosaženo co nejlepš́ı kvality. Zjemněńı śıtě v bĺızkosti stěny bylo provedeno pouze pro
finálńı śıt’ a to z d̊uvodu úspory času potřebného pro vytvořeńı śıtě. Pro lepš́ı názornost je
3D pohled a čelńı pohled na doménu na obrázku 64. Půdorys a spodńı pohled na doménu
je na obrázku 65. Tmavě šedá barva označuje mı́sto s aktivńım uhĺım.
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Obrázek 64: Výpočetńı doména, vlevo 3D pohled, vpravo čelńı pohled.

Obrázek 65: Půdorys a spodńı pohled na výpočetńı doménu.

Proces při kterém jsou vyhlazeny ostré přechody mezi buňkami je výpočetně velmi
náročný a zabere v́ıce jak 90 % celkového času při tvorbě śıtě. Na obrázku 66 je ukázka
před (vlevo) a po (vpravo) vyhlazeńı okraj̊u. Nastaveńı algorytmu pro vyhlazeńı zabralo
nejv́ıce času. Jednalo se zejména o zvoleńı vhodného počtu iteraćı pro posun jednotlivých
bod̊u. Zjemněńı śıtě v mezńı vrstvě bylo provedeno rozděleńım buněk u stěny na pět vrstev
s faktorem r̊ustu tloušt’ky buňky 1,2.
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Obrázek 66: Detail výpočetńı śıtě před o po vyhlazeńı okraj̊u.

6.6.4 Nastaveńı numerické simulace

Śıt’ vygenerovaná pomoćı programu SnappyHexMesh byla tvořena z 8,6 milion̊u buněk.
Byly ještě vytvořeny tři daľśı śıtě s počtem buněk 3,7 milionu a 6,1 milionu. Na vstupu
byl definován rychlostńı profil, kde středńı rychlost odpov́ıdala středńı rychlosti pro expe-
riment. Dále byla nastavena vstupńı koncentrace a také koncentrace v mı́stě s aktivńım
uhĺım. V tomto př́ıpadě byla pro turbulenci použita metoda LES a také PANS s nasta-
veným limitem fk = 0.1. Opět zde předpokládám přechod do turbulence vlivem struktury
a proto jsme použil tyto dvě metody. Je otázkou, zda PANS dokáže dobře predikovat
výsledky i pro takto ńızké rychlosti. Pokud by přestup hmoty predikovaný jednotlivými
metodami byl stejný jako v př́ıpadě validačńıho př́ıpadu, dala by se výsledná simulace
pracovńı smyčky TSA významně urychlit při použit́ı metody PANS.

Pro časovou diskretizaci bylo použito Crank-Nicolsonovo schéma. Diskretizace gradi-
ent̊u byla provedena metodou nejmenš́ıch čtverc̊u. Konvektivńı členy byly diskretizovány
schématem LUST, které kombinuje centrálńı schéma se schématem upwind 2. řádu a to
v poměru 75 % centrálńı schéma a 25% upwind. Kombinované schéma jako je LUST je
hojně už́ıváno u metody PANS. Nastaveńı PISO algorytmu pro numerickou simulaci je
totožné jako pro zjednodušený př́ıpad. Jediná změna se týkala počtu vnitřńıch tlakových
smyček, které byly navýšeny z p̊uvodńıch 4 na 8 a to z d̊uvodu lepš́ı konvergence, při
použit́ı relativńı tolerance 0,25. To znamená, že při každé smyčce by se mělo residuum
sńıžit o čtvrtinu. Oproti p̊uvodńım 4 smyčkám, kdy docházelo k velkému množstv́ı iteraćı
došlo ke sńıžeńı časové náročnosti jednoho časového kroku na polovinu.
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6.6.5 Výsledky pro reálnou strukturu

Test nezávislosti śıtě na řešeńı byl proveden na třech śıt́ıch, u kterých se lǐsil počet
přechodových buněk při zjemňováńı śıtě směrem ke struktuře. V tabulce 12 je uveden
souhrn vlastnost́ı pro jednotlivé varianty. Numerická simulace pro śıt’ s nejmenš́ım počtem
buněk predikovala vyšš́ı přestup tepla v porovnáńı s jemněǰśı śıt́ı. Rozd́ıl je v́ıce než 40 %,
proto jsem se rozhodl pro daľśı porovnáńı použ́ıt výsledky ze simulace pro nejjemněǰśı śıt’

m2.

Tabulka 12: Varianty pro test nezávislosti śıtě na reálné struktuře
varianta počet buněk

n (milion)
počet vrstev Sh

m0 3,7 2 2,1

m1 6,1 3 1,6

m2 8,6 4 1,5

Na obrázku 67 je zobrazen přenos hmoty ze struktury pro př́ıčný a podélný řez struk-
turou. Mı́sto př́ıčného řezu je označeno v pravé části. Vstup do komory se nacháźı v horńı
části a výstup je ve spodńı části. Je zde vidět, jak postupně docházelo k uvolňováńı CO2

ze struktury. Lze si povšimnout i jaký vliv zde měla molekulárńı difuze. V horńı části
domény, kde se nacházely prvńı peletky, docházelo ke zvýšeńı koncentrace i proti směru
proudu.

Obrázek 67: Kontury normované koncentrace, vlevo př́ıčný řez a vpravo podélný řez.

Na obrázku 68 je rychlostńı pole podélné složky rychlosti v př́ıčné řezu (vlevo) a v
podélném řezu (vpravo). Mı́sto př́ıčného řezu je označeno vpravé části. Rychlostńı pole
pro př́ıčné složky okamžité rychlosti je na obrázku 69 pro podélný řez strukturou a na
obrázku 70 pro př́ıčný řez strukturou. Z kontur je patrné, že r̊uzná š́ı̌rka mezery mezi
jednotlivými peletkami výrazně ovlivnila prouděńı v komoře. Kontury př́ıčných složek
rychlosti ukazuj́ı, že v komoře docházelo k dobrému mı́seńı směsi např́ıč proudem. Tomu
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také nasvědčovaly kontury koncentrace směsi, kde výstupńı koncentrace byla prakticky
uniformńı.

Obrázek 68: Kontury podélné rychlosti, vlevo př́ıčný řez a vpravo podélný řez.

Obrázek 69: Kontury př́ıčné rychlosti v podélném řezu, vlevo vodorovná a vpravo svislá.
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Obrázek 70: Kontury př́ıčné rychlosti v př́ıčném řezu, vlevo vodorovná a vpravo svislá.

Predikovaná hodnota Sherwoodova č́ısla reálné struktury je Sh = 1.5 pro LES i PANS.
Charakteristický rozměr použitý při výpočtu Sherwoodova č́ısla byl vypočten pomoćı
vztahu D = 2(d + l)/π, kde d je pr̊uměr peletky a l je pr̊uměrná délka. Důvod, proč
jsem zvolil tento vztah je, že peletky jsou v prostoru volně uspořádány a je potřeba brát
v úvahu i pozici, kdy osa peletky je paralelně na směr proudu.

Vzhledem k tomu, že obě metody predikovaly totožnou hodnotu Sherwoodova č́ısla,
rozhodl jsem se pro finálńı simulaci TSA smyčky použ́ıt právě PANS. V př́ıpadě PANS
lze použ́ıt i větš́ı časový krok při zachováńı přesnosti simulace oproti metodě LES.
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6.7 Náhrada reálné struktury aktivńıho uhĺı

Vzhledem k náročnosti vytvořeńı kvalitńı śıtě pro reálnou strukturu aktivńıho uhĺı a také
k náročnosti samotného výpočtu, bylo potřeba naj́ıt alternativńı metodu, jak bĺıže studo-
vat proces adsorpce pomoćı numerické simulace. Jedna z metod je založena na vytvořeńı
tzv. náhradńı struktury [24]. Náhradńı struktura může být vytvořena bud’ s nahodilým
rozmı́stěńım prvk̊u a nebo s pravidelným uspořádáńım. Prvkem bývaj́ı jednoduché geome-
trické útvary (koule, válce, kvádry, prisma, elipsoidy apod.). Oproti nahodilému rozložeńı
je výhodné použ́ıt pravidelné uspořádáńı. Jde zejména o možnost vytvořeńı śıtě pro jeden
prvek a následným koṕırováńım vytvořit celou strukturu. Pro lepš́ı představu je ńıže na
obrázku 71 uvedena struktura kovové śıtě. Ta byla nahrazena tak, že z krychle byl odebrán
objem vepsané koule a následně tato struktura nakoṕırována. Vyobrazeńı této struktury
je ve dvou řezech na obrázku 72.

Obrázek 71: Reálná struktura kovové śıtě [75].

Obrázek 72: Náhradńı struktura kovové śıtě [75].
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6.7.1 Tvorba náhradńı struktury

Pro začátek byla vybrána jednoduchá struktura tvořená svazkem kvádr̊u a následně i
svazkem válc̊u. Zde bylo otestováno několik rozložeńı a na základě výsledk̊u byla vybrána
ta, která nejv́ıce odpov́ıdala reálné struktuře. Schéma náhradńı struktury je na obrázku
73. Ṕısmeno D znač́ı velikost prvku a ṕısmeno L znač́ı rozteč prvku. Pro všechny náhradńı
struktury plat́ı, že počet vytvořených řad je shodný pro daný rozměr prvku.

Obrázek 73: Schéma náhradńı struktury.

Jednotlivé vygenerované varianty jsou popsány v tabulce 13. Nejmenš́ı velikost prvku
odpov́ıdá přibližné pr̊uměru peletky aktivńıho uhĺı. Mezera mezi jednotlivými prvky pak
odpov́ıdá rozd́ılu rozteče L a velikosti prvku D. Můj předpoklad je ten, že právě mezera
mezi prvky bude mı́t největš́ı vliv na přestup hmoty. Zmenšeńım mezery se zákonitě muśı
zvýšit rychlost v mezeře.

Tabulka 13: Varianty vytvořených náhradńıch struktur
varianta velikost prvku

D (mm)
rozteč Lx

(mm)
rozteč Ly

(mm)
typ prvku

(-)

A1 5 10 10 válec

A2 5 7,5 7,5 válec

A3 2,5 5 5 válec

A4 2,5 3,75 3,75 válec

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 lepš́ı představu rozd́ılu mezi jednotlivými strukturami jsou na obrázku 74 vy-
obrazeny dvě varianty náhradńı struktury s rozd́ılnou velikost́ı prvku a rozteče. Lze si
povšimnout, že pro dosažeńı stejného množstv́ı aktivńıho uhĺı v náhradńı struktuře byla
š́ı̌rka některých blok̊u lehce upravena.

Obrázek 74: Náhradńı struktury B2 (vlevo) a B4 (vpravo).

6.7.2 Algoritmus tvorby náhradńı struktury

Již dř́ıve bylo zmı́něno, že náhradńı struktura má oproti reálné výhodu v tom, že se
snadněji vytvoř́ı kvalitńı śıt’ pro numerickou simulaci. Pro př́ıpad náhradńı struktury
tvořené polem hranol̊u byla śıt’ vytvořena pomoćı blok̊u. Jedna bloková struktura vždy ob-
sahovala jeden hranol. Tato bloková struktura byla následně nakoṕırována pro vytvořeńı
celkové náhradńı struktury. Pohled na blokovou strukturu je na obrázku 75. Barevně
jsou zde odlǐseny jednotlivé blokové struktury pro lepš́ı představu, jak celková struktura
vznikne.

Obrázek 75: Schéma blokové struktury.
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Dı́ky tomuto použitému řešeńı lze celý proces koṕırováńı zautomatizovat vhodným
algoritmem. Tento algoritmus je popsán ve schématu na obrázku 76. Na začátku se definuj́ı
vlastnosti struktury jako je velikost prvku, z kterého je tvořena, rozteč mezi prvky a
hmotnost struktury, která určuje výsledný počet prvk̊u, z kterých je struktura složena.
Dále do algoritmu vstupuj́ı hodnoty pro zjemněńı śıtě v bĺızkosti stěny jako je tloušt’ka
prvńı buňky u stěny a počet buněk v mezńı vrstvě. Po zadefinováńı těchto vstupńıch
hodnot dojde k vytvořeńı jedné blokové struktury. Následně dojde ke zjemněńı v bĺızkosti
stěny a proběhne kontrola kvality śıtě. V př́ıpadě, že śıt’ splňuje určitá kritéria, dojde k
jej́ımu nakoṕırováńı pro vytvořeńı celkové struktury. Posledńım krokem je nadefinováńı
okrajových podmı́nek.

Obrázek 76: algoritmus tvorby náhradńı struktury.

Pro zjednodušeńı kontroly vygenerované struktury je výstupem algoritmu také schéma
vytvořených blok̊u. Toto schéma slouž́ı zejména pro rychlou kontrolu, zda je vygenero-
vaná struktura tvořena zadaným počtem prvk̊u. Pohled na výstup je na obrázku 77. Z
obrázku je patrné, jak docházelo k tvorbě blok̊u. Nejprve byla vytvořena bloková struk-
tura zač́ınaj́ıćı bodem č́ıslo 0 a konč́ıćı bodem č́ıslo 32. Prvńı blok v této struktuře je vlevo
dole a následuj́ıćı blok je vždy soused́ıćı blok proti směru hodinových ručiček od pomy-
slného středu uprostřed hranolu. Po vytvořeńı blok̊u kolem hranolu se vytvoř́ı bloky na
hranici struktury. Bloková struktura je následně zkoṕırována a posunuta nad současnou
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strukturu, po vyplněńı celého sloupce doje k posunu na daľśı sloupec. V př́ıpadě, že po-
sledńı bloková struktura se nevešla celá, tak se zbytek vygeneruje v novém sloupci. Pohled
na výpočetńı śıt’ takto vygenerované struktury je na obrázku 78.

Obrázek 77: Výstup z programu tvorby struktur pro rychlou kontrolu vytvořené struktury.

Snahou bylo vytvořit i plně hodnotnou strukturovanou 3D śıt’ s náhradńı strukturou.
Jednotlivé sloupce by pak byly vzájemně pootočeny, podobně jako tomu je v př́ıpadě
reálné struktury. Zde jsem narazil na několik obt́ıž́ı, které vedly k ukončeńı snah o tuto
3D náhradńı strukturu. Nejzásadněǰśı problém byl v dodržeńı počtu buněk v jednotlivých
směrech. V př́ıpadě, že by mezera mezi bloky měla výrazně menš́ı velikost než samotná
velikost prvku, tak by došlo k velkým přechod̊um. Poměr š́ı̌rek mezi prvńı a následuj́ıćı
buňkou byl mnohem větš́ı než 1.5 (myšlen je ”cell to cell expansion ratio”). Při tvorbě
současné śıtě pro náhradńı struktury byl poměr menš́ı než 1.2 u většiny náhradńıch struk-
tur. Výjimkou byla śıt’ s malou š́ı̌rkou mezery, zde byl poměr 1.5.

Důvod, proč zde tuto skutečnost uvád́ım, je možný daľśı směr ve výzkumu náhradńıch
struktur, respektive tvorby śıtě. V současné době se pro 3D náhradńı struktury použ́ıvaj́ı
nestrukturované śıtě tvořené čtyřstěny, př́ıpadně šestistěny. Toto řešeńı ovšem vnáš́ı do
simulace chybu z pohledu numerické difuze [3].
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Obrázek 78: Ukázka vygenerované śıtě pomoćı vytvořeného algoritmu.

6.7.3 Nastaveńı numerické simulace

Vstupńı okrajová podmı́nka byla definována rychlostńım profilem. Ten odpov́ıdal středńı
rychlosti, která byla použita pro simulaci na reálné struktuře. Dále byla definována kon-
stantńı vstupńı hodnota koncentrace a také hodnota koncentrace v oblasti s aktivńım
uhĺım. Stejně jako v předchoźım př́ıpadě byl použit př́ıstup LES se subgrid modelem
WALE.

Diskretizace času pomoćı schématu Crank-Nicolsona. Výpočet gradient̊u byl pomoćı
metody nejmenš́ıch čtverc̊u. Konvektivńı člen byl diskretizován schématem LUST. algo-
ritmus byl použit PISO s 4 smyčkami pro výpočet tlaku. Podmı́nka konvergenćı pomoćı
residúı, která byla nastavena pro entalpii rH = 10−8 a pro ostatńı proměnné r = 10−6.
Časový krok byl ř́ızen pomoćı CFL podmı́nky s CFL = 0, 8. Stejně jako pro předchoźı
př́ıpad bylo hodnoty pr̊uměrovány pro statistické zpracováńı. Z pr̊uměrováńı byly vyjmuty
hodnoty pro rozběh prouděńı.

6.7.4 Výsledky ze simulaćı při použit́ı náhradńı struktury

V této podkapitole jsou uvedeny výsledky ze simulaćı, které byly provedeny pro náhradńı
struktury. Prvńı simulace se týkaly testu nezávislosti śıtě na řešeńı. Tento test byl proveden
na náhradńı struktuře B1 a byl zjednodušen na 3D př́ıpad s periodickou podmı́nkou na
okraj́ıch ve třet́ım směru. Zjednodušeńım byl uspořen výpočetńı čas, který by v př́ıpadě
simulace celé domény byl několikanásobně větš́ı. Tabulka 14 obsahuje testované varianty
kde n znač́ı celkový počet buněk, nD je počet buněk podél jedné hrany prvku a nz je
počet buněk ve třet́ım směru. Při pohledu na hodnoty Sherwoodova č́ısla (Sh) je vidět,
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že s rostoućım počtem buněk se snižovala hodnota Sh. Výsledná hodnota Sh pro śıt’ s
nejmenš́ım počtem prvk̊u se lǐśı od té s největš́ım počtem buněk o cca 8 %. Důvodem k
takto relativně ńızké odchylce je s největš́ı pravděpodobnost́ı dodržeńı jemné mezńı vrstvy
pro správné určeńı přestupu tepla u všech variant výpočetńı śıtě. Na základě této studie
budou použity parametry pro śıt’ m1 i pro daľśı varianty.

Tabulka 14: Varianty pro test nezávislosti śıtě
varianta počet buněk

n (milion)
nD nz Sh

m0 0,9 15 15 1.24

m1 1,2 17 20 1.17

m2 1,8 20 20 1.15

m3 2,4 22 22 1.15

Nı́že jsou již uvedeny výsledky pro jednotlivé struktury. Rychlostńı pole podélné složky
rychlosti pro strukturu B1 a B2 je na obrázku 79 a pro strukturu B1 a B3 na obrázku
80. Normováńı bylo provedeno pomoćı vstupńı rychlosti. Vlivem menš́ı mezery mezi jed-
notlivými bloky u struktury B2 bylo dosaženo vyšš́ıch rychlost́ı v mezeře v porovnáńı se
strukturou B1. Toto urychleńı bude mı́t vliv na přestup hmoty. Rozd́ıl v rychlostńım poli
mezi strukturou B1 a B3 neńı takový jako pro předešlý př́ıpad. To je zp̊usobeno t́ım že
š́ı̌rka mezery u struktury B3 je sice menš́ı než u B1, ale vlivem menš́ı velikosti prvku došlo
také k zvětšeńı počtu mezer.

Obrázek 79: Kontury normované podélné složky rychlosti pro náhradńı strukturu B1
(vlevo) a B2 (vpravo).
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Obrázek 80: Kontury normované podélné složky pro náhradńı strukturu B1(vlevo) a
B3(vpravo).

Rychlostńı pole normované př́ıčné složky rychlosti pro strukturu B1 a B2 je na obrázku
81 a pro strukturu B1 a B3 na obrázku 82. Oproti konturám podélné složky rychlosti,
neńı pro kontury př́ıčné složky rychlosti takový rozd́ıl mezi jednotlivými strukturami. U
struktur B1 a B2 docháźı k zaj́ımavému jevu u třet́ı a čtvrté řady hranol̊u. V těchto řadách
se nacháźı oblast, kdy čelńı strana hranolu je obtékána nerovnoměrně a to konkrétně zprava
doleva. Tento jev je zp̊usoben posunut́ım třet́ı řady oproti druhé. U prvńı a druhé řady
byl hranol obtékán rovnoměrně.
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Obrázek 81: Kontury normované př́ıčné složky rychlosti pro náhradńı strukturu B1 (vlevo)
a B2 (vpravo).

Obrázek 82: Kontury normované př́ıčné složky rychlosti pro náhradńı strukturu B1 (vlevo)
a B3 (vpravo).

Souhrn vlastnost́ı jednotlivých vygenerovaných struktur je v tabulce 15. Zmenšeńım
mezery mezi prvky došlo ke zvýšeńı přestupu hmoty. Zde jde vidět, jak zákon zachováńı
hmoty vede ke zvětšeńı rychlosti v mezeře. To je také d̊uvod, proč většina empirických
vztah̊u pro výpočet přestupu tepla ve svazku trubek bere v úvahu rychlost prouděńı v
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nejužš́ım mı́stě. U struktury s menš́ımi prvky došlo ke sńıžeńı přestupu hmoty. V tomto
př́ıpadě je potřeba podotknout, že zmenšeńım prvku se zároveň zmenš́ı absolutńı hodnota
mezery, ale relativńı poměr z̊ustává zachován. Při výpočtu přestupu tepla ve svazku trubek
(myšleny jsou empirické vztahy odvozené na základě výsledk̊u z experimentu) se objevuje
Prandtlovo a Reynoldsovo č́ıslo. V našem př́ıpadě lze uvažovat Prandtlovo č́ıslo pro všechny
varianty stejné a lǐsit se bude pouze Reynoldsovo č́ıslo. Pro náš př́ıpad by Reynoldsovo č́ıslo
bylo Re = UD/ν, kde U je rychlost v nejužš́ım mı́stě, D je rozměr prvku a ν je kinematická
viskozita. Struktury A1,A2,B1,B2 maj́ı oproti ostatńım variantám větš́ı velikost prvku D.
Varianty A1,A2 (stejně jako B1,B2) by se lǐsily v rychlosti prouděńı v nejužš́ım mı́stě.
Z uvedeného vyplývá, že největš́ıho přestupu tepla by bylo dosaženo pro struktury A2 a
B2. Při pohledu do tabulky Sherwoodových č́ısel jsem dosáhl podobných závěr̊u. Jedná
se o př́ıpad, kdy plat́ı podobnost mezi přestupem tepla a přestupem hmoty (Reynoldsova
analogie). Varianta označená jako AC je výsledek pro reálnou strukturu.

Tabulka 15: Vlastnosti přenosu hmoty (Sherwoodovo č́ıslo) jednotlivých struktur.
Varianta A1 A2 A3 A4 B1 B2 B3 B4

Sh 1.08 1.49 0.70 0.93 1.15 0.74 1.01 1.50

Pro zaj́ımavost zde uvedu ještě závislost Sh na pozici prvku pro struktury B1 a B2,
která je na obrázku 83. Z grafu je patrné, jaký vliv má rozteč mezi prvky, kde u menš́ı
mezery (B2) je přestup hmoty výrazně vyšš́ı než pro strukturu s větš́ı mezeru (B1). Ovšem
toto plat́ı pouze pro nultou a prvńı řadu. V druhé a třet́ı řadě docháźı k rapidńımu poklesu
přenosu hmoty pro strukturu B2 a to až pod hodnotu Sherwoodova č́ısla pro strukturu B1.
Dále stoj́ı za povšimnut́ı změna přestupu hmoty mezi nultou a prvńı řadou. U struktury
B1 došlo k výraznému poklesu součinitele přestupu hmoty a naopak u struktury B2 došlo
k mı́rnému zvýšeńı.

 0

 0.5

 1

 1.5

 2

 2.5

0 1 2 3

S
h

rada

B1

B2

Obrázek 83: Závislost Sherwoodova č́ısla na pozici prvku.

Přestup hmoty ze struktury lze zobrazit i pomoćı kontur koncentrace. Ty jsou zobra-
zeny na obrázku 84 pro struktury B1 a B2 a na obrázku 85 pro struktury B1 a B3. Kontury
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jsou normovány hodnotou vstupńı koncentrace. Zde si můžeme povšimnout d̊uvodu větš́ıho
přestupu hmoty v řadě 1 pro strukturu B2, kdy menš́ı mezera mezi jednotlivými řadami
vedla k ovlivněńı úplavu za hranolem právě pro strukturu B2. Kontury koncentrace jsou
velice podobné pro strukturu B1 a B3, je to z d̊uvodu stejné relativńı vzdálenosti mezi
jednotlivými prvky.

Obrázek 84: Kontury normované koncentrace pro náhradńı strukturu B1 a B2.

Obrázek 85: Kontury normované koncentrace pro náhradńı strukturu B1 a B3.

Na základě těchto výsledk̊u byla vybrána struktura B2. Bylo to zejména z d̊uvodu,
že struktura A2, která byla bĺıže reálné struktuře. Tato struktura měla horš́ı kvalitu śıtě.
zejména co se týče ortogonality. Dále čas výpočtu u struktury A2 byl o třetinu větš́ı než
pro strukturu B2. Odchylka struktury B2 od reálné struktury aktivńıho uhĺı je cca 2 %.
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6.7.5 Nastaveńı simulace TSA smyčky pomoćı náhradńı struktury

Parametry ze struktury B2 byly použity pro tvorbu nové struktury. Vygenerovanou struk-
turu tvoř́ı v́ıce jak 120 blok̊u aktivńıho uhĺı. Struktura je vyobrazena na obrázku 86.
Vzhledem k množstv́ı blok̊u tvoř́ıćıch strukturu jsem přikročil ke zjednodušeńı př́ıpadu v
podobě zmenšeńı domény ve třet́ım směru a zavedeńı periodických okrajových podmı́nek,
stejně jako to bylo provedeno při předchoźıch simulaćıch. Počet buněk ve třet́ım směru byl
20. Vytvořená výpočetńı śıt’ byla tvořena 11,2 miliony buněk. Maximálńı neortogonalita
śıtě je 44, pr̊uměrná 15, Maximálńı poměr št́ıhlosti buňky (aspect ratio) je 8. Rychlostńı
profil na vstupu byl nastaven dle pr̊utoku 1,5 l/min, respektive středńı rychlost pro tuto
simulaci odpov́ıdá středńı rychlosti pro úplnou doménu.

Obrázek 86: Vygenerovaná struktura pro simulaci TSA smyčky.

Nastaveńı numerické simulace bylo oproti předchoźım př́ıpad̊um upraveno. Metoda
PANS s modelem k-ω SST byla použita pro řešeńı turbulence s maximálńımi limitńımi
hodnotami fk = 0.1 a fε = 1. Parametr fk byl vypoč́ıtáván dynamicky a pro oblast před
strukturu byl roven 0. Časové schéma bylo Crank-Nicolsonovo, konvektivńı člen byl diskre-
tizován metodou LUST a diskretizace gradientu metodou nejmenš́ıch čtverc̊u. Byl použit
algoritmus PIMPLE, který kombinuje výhody algoritmů PISO a SIMPLE a výsledkem je
možnost nastaveńı větš́ıch časových krok̊u. Byly nastaveny 2 vnitřńı smyčky pro tlak a 2
vněǰśı SIMPLE smyčky. Relaxačńı parametr pro tlak byl nastaven na hodnotu φ = 0.6
a pro ostatńı veličiny φ = 0.95. V obou dvou př́ıpadech se jedná o pod relaxaci a ńızký
relaxačńı parametr pro tlak zajistil dobrou konvergenci pro daný časový krok. Časový
krok byl ř́ızen pomoćı CFL podmı́nky a to s hodnotou CFL = 5. Jednalo se o maximálńı
hodnotu CFL ve výpočetńı doméně, pr̊uměrná hodnota v doméně byla 0,3. Kritérium kon-
vergence bylo ř́ızeno pomoćı residúı, kde pro entalpii rH = 10−8 a pro ostatńı r = 10−6.
Zároveň byla sledována kumulativńı hodnota residua zachováńı hmoty, kde ćılem bylo
nepřesáhnout hodnotu rkumul = 0.001.
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6.7.6 Porovnáńı simulace pracovńı smyčky TSA pomoćı náhradńı struktury
s experimentem

V této kapitole jsou výsledky týkaj́ıćı se závěrečné simulace pracovńı smyčky TSA pomoćı
náhradńı struktury. Byla simulována pouze jedna pracovńı smyčka, kde počátečńım sta-
vem bylo aktivńıho uhĺı s naadsorbovaným maximálńım množstv́ım CO2. Podobný stav
odpov́ıdal experimentu při začátku měřeńı.

Normované rychlostńı pole pro podélnou složku rychlosti je na obrázku 87 a pro př́ıčnou
složku rychlosti je na obrázku 88. Kontury jsou normovány pomoćı vstupńı hodnoty rych-
losti. Vstup do komory se nacháźı ve spodńı části domény a výstup komory se nacháźı
v horńı části domény. Prvńı řada hranol̊u je mı́rně ovlivněna vstupńı podmı́nkou, kde v
levé části docháźı k větš́ı rychlosti proudu než v pravé. Tento jev je zp̊usoben posunem
následuj́ıćıch řad prvk̊u, kde t́ımto posunem se vytvoř́ı cesta kterou může tekutina proudit
rychleji. Podobná cesta se nacháźı i v pravé části domény, ale vlivem prvńı řady bloku
neńı tak patrná. Výstupńı proud ze struktury má pak turbulentńı charakter. Docházelo
zde také k periodické změně směru proudu z jednotlivých mezer náhradńı struktury.

Obrázek 87: Kontury okamžité podélńı složky rychlosti.
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Obrázek 88: Kontury okamžité př́ıčné složky rychlosti.

Proces desorpce je ukázán na obrázku 89 pomoćı kontur koncentrace CO2. Je zde
vidět, jak docházelo k uvolňováńı CO2 z aktivńıho uhĺı a postupnému zvýšeńı výstupńı
koncentrace CO2. Při bližš́ı pohledu lze vidět, že k největš́ımu uvolňováńı ze struktury
docházelo v prvńı řadě struktury. V daľśıch řadách takový přestup už pozorován neńı.
T́ımto se potvrdil předpoklad, že pro proces adsorpce-desorpce je d̊uležitá správná predikce
přestupu hmoty ze struktury. Tento přestup neńı konstantńı, a proto je potřeba aspoň
částečně řešit geometrii struktury nebo doplnit zjednodušený model o závislost koeficientu
přestupu hmoty na poloze ve struktuře.
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Obrázek 89: Kontury okamžité koncentrace CO2 během desorpce

Na obrázku 90 jsou zobrazeny kontury koncentrace CO2 během adsorpce (vpravo) a
desorpce (vlevo). Rozložeńı koncentrace CO2 je pro oba procesy velice podobné. Nejsou
zde patrny žádné nestability jako tomu bylo v př́ıpadě kontur rychlosti.

Obrázek 90: Porovnáńı okamžitých kontur koncentrace CO2 během desorpce (vlevo) a
adsorpce (vpravo).
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Porovnáńı výsledné simulace, při které byla použita náhradńı struktura je na obrázku
91. V grafu je uvedena jedna perioda TSA smyčky, ale pro názornost jsem vložil i výsledky
z daľśıch period źıskaných z experimentu (označeno v grafu experiment 1, 2, 3). Oproti
p̊uvodńı zjednodušené simulaci při použit́ı porézńıho média došlo k přibĺıžeńı výsledk̊um
z experimentu. V prvńı části smyčky, při které docházelo k uvolňováńı CO2 z aktivńıho
uhĺı, vyšel pr̊uběh ze simulace prakticky totožný s t́ım z experimentu. Jediná odchylka,
ke které došlo, je pozvolněǰśı pokles koncentrace CO2 źıskaný ze simulace oproti pr̊uběhu
z experimentu. Následuj́ıćı část, při které došlo ke sńıžeńı teploty aktivńıho uhĺı (začátek
ulṕıváńı CO2 v aktivńım uhĺı) má již v́ıce rozd́ılný pr̊uběh. Jde zejména o dosaženou
nejnižš́ı hodnotu koncentrace CO2. Dále je strměǰśı pr̊uběh r̊ustu koncentrace CO2 z bodu
minima křivky.
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Obrázek 91: Pr̊uběh koncentrace CO2 z numerické simulace pro náhradńı strukturu a
experimentu pro dT=10 ◦C.

Rozd́ıl v pr̊uběhu výstupńı koncentrace CO2 mezi experimentem a numerickou simulaćı
mě vede k porovnáńı množstv́ı CO2, které se zachyt́ı v aktivńım uhĺı a následně uvolńı.
Rozd́ıl objemového množstv́ı CO2 z numerické simulace byl menš́ı jak 1 %. Tato od-
chylka byla zp̊usobená přednastavenou hodnotou naadsorbovaného CO2 v aktivńım uhĺı.
Předpokládám, že by se odchylka eliminovala při daľśı periodě pracovńı smyčky TSA. V
př́ıpadě experimentu se jednalo o v́ıce jak 30 %. Po bližš́ı analýze zař́ızeńı a zp̊usobu měřeńı
výstupńı koncentrace jsem došel k závěru, že odchylka byla zp̊usobená metodou měřeńı
výstupńı koncentrace CO2. Ta byla źıskávána odběrem části výstupńı směsi pomoćı vzdu-
chové pumpy, která zajistila pr̊utok směsi senzorem. Tato metoda zdá se být méně citlivá
na změny koncentrace CO2.

Náročnost závěrečné simulace byla přibližně 15 000 CPU hodin. V př́ıpadě, že by
simulace prob́ıhala na skutečné geometrii pro dané množstv́ı aktivńıho uhĺı, tak by jej́ı
náročnost byla přibližně 150 000 CPU hodin. V tomto čase je zahrnuta samotná simulace,
daľśı čas by zabrala tvorba geometrie a výpočetńı śıtě. Použit́ı metody náhradńı struktury
ukázalo značnou úsporu výpočetńıho času při řešeńı komplikovaného problému jako je
adsorpce plynu na tuhém adsorbentu a to při dobré shodě s výsledky z experimentu.
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7 Závěr

V této práci byl analyzován stav kvality ovzduš́ı ve vnitřńıch prostorách. Výsledky z měřeńı
ve vnitřńıch prostorách ukázaly, že ve většině př́ıpad̊u byla koncentrace CO2 v úrovni,
kdy má tento plyn vliv na člověka. Podle předpokladu bylo vyšš́ıch hodnot dosaženo
během zimńıho semestru a to jak ve výuce, tak i v př́ıpadě kancelář́ı. Pr̊uměrná hodnota
koncentrace CO2 může být při vyhodnoceńı často zaváděj́ıćı. Mnohem v́ıce vypov́ıdaj́ıćı
parametr o úrovni CO2 v dané mı́stnosti je 20 minutový pr̊uměr. Ten vycházel v porovnáńı
s pr̊uměrnými hodnotami mnohem vyšš́ı.

Velká část práce se zabývala metodou sńıžeńı CO2 z okolńıho vzduchu pomoćı adsorpce.
Na základě rešerše dostupných materiál̊u bylo vybráno aktivńı uhĺı jako vhodný materiál
pro použit́ı pro zachytáváńı CO2 ze vzduchu v mı́stnosti. Pro nižš́ı nároky na zař́ızeńı
byl vybrán zp̊usob regenerace aktivńıho uhĺı pomoćı změny teploty (princip TSA). Bylo
sestaveno jednoduché zař́ızeńı, na kterém byl tento zp̊usob regenerace otestován pro tři
r̊uzné teplotńı diference.

Součást́ı této práce byly i numerické simulace adsorpce CO2. Model adsorpce byl im-
plementován do open-source softwaru OpenFOAM, kde při prvńı simulaci byla tato im-
plementace ověřena. Z výsledk̊u numerické simulace je patrné, že výstupńı koncentrace
CO2 z prostoru s aktivńım uhĺım záviśı zejména na změně teploty, respektive na r̊ustu
gradientu. Tento poznatek pak následně posloužil při návrhu vhodné teplotńı smyčky.

Při prvńı simulaci se také ukázalo, že zjednodušený princip při použit́ı metody porézńıho
média dává odlǐsné výsledky oproti experimentu. Na základě úvahy, že tato odchylka je
dána špatnou predikćı přestupu hmoty bylo přistoupeno k simulaci na skutečné geomet-
rii aktivńıho uhĺı. Vzhledem k složitosti struktury a zejména pak k náročnosti vytvořeńı
výpočetńı śıtě byla pro daľśı použit́ı uvažována pouze část struktury. Ta byla źıskána po-
moćı tomografu a segmentaćı sńımk̊u z něj. Geometrie obsahovala spoustu chyb, a proto
bylo provedeno několik krok̊u pro jejich odstraněńı. Následná výpočetńı śıt’ byla vytvořena
pomoćı programu snappyHexMesh. Numerická simulace na této výpočetńı śıti se týkala
pouze přestupu hmoty.

Pro sńıžeńı výpočetńıch nárok̊u simulace adsorpce-desorpce byla použita metoda náhradńı
struktury mı́sto simulace na skutečné struktuře. Byl vytvořen algoritmus, který dokázal
vygenerovat vstupńı soubor do programu pro vytvořeńı výpočetńı śıtě. Na vygenerovaných
strukturách byl simulován přestup hmoty a na základě výsledk̊u z těchto simulaćı byla
vybrána vhodná struktura pro závěrečnou simulaci procesu adsorpce-desorpce.

Závěrečná simulace zachytáváńı/uvolňováńı CO2 na aktivńım uhĺı byla provedena pro
jednu teplotńı diferenci smyčky TSA. Výsledky z této simulace byly v dobré shodě s
výsledky z experimentu. Použit́ım náhradńı struktury byly výpočetńı nároky na simulaci
sńıženy přibližně desetkrát v porovnáńı se simulaćı na skutečné struktuře a to při zachováńı
dostatečné přesnosti. Výsledky z této studie ukazuj́ı, že studium složitého problému jako
je adsorpce-desorpce pomoćı náhradńı struktury je možné a z pohledu výpočetńıch nárok̊u
velice výhodné.
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8 Daľśı směr výzkumu

Možný daľśı směr v problematice simulace adsorpce-desorpce může být zaměřen na na-
lezeńı vhodného vztahu, který by vedl k volbě náhradńı struktury na základě simulace
pro část skutečné struktury. Zároveň by se dalo využ́ıt předešlých studíı zaměřených na
výzkum přestupu tepla a to z d̊uvodu analogie mezi přenosem tepla a přenosem hmoty.

Lze předpokládat, že daľśı směr v oblasti výzkumu materiál̊u pro adsorpci CO2 jsou
materiály MOF a zejména pak možnosti jejich masové výroby. Právě masovou výrobou
by se dala sńıžit jinak vysoká cena těchto materiál̊u. Dále je dobré zmı́nit, že i materiály
které se v současnosti využ́ıvaj́ı pro adsorpci jsou stále středem zájmu vývoje. Jedná se
zejména o jejich dodatečnou úpravu, at’ už se jedná o chemickou úpravu povrchu pro
zvýšeńı adsorpčńı kapacity nebo zp̊usob výroby pomoćı 3D tisku. Dı́ky 3D tisku lze doćılit
r̊uzných tvar̊u finálńıho výrobku a lze tak adsorbent upravit př́ımo pro dané použit́ı.
Kombinaćı tisku několika materiál̊u najednou by se dal vyrobit adsorbent, který by př́ımo
v sobě měl výměńık tepla. T́ım by se doćılilo výrazného zlepšeńı přestupu tepla a zároveň
zvýšeńı účinnosti adsorpce
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Př́ıloha A

V této př́ıloze je uveden kód, který sloužil ke čteńı a záznam dat z NDIR senzoru

# Python progam pro ukladani dat ze senzoru Cozir

import serial

import time

import os

class co2senzor():

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()

def 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

def readValue(self):

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

self.usb.write("Z\r\n") # zadost o CO2 data

self.resp_usb = self.usb.read(10) # precti data

self.resp_usb = self.resp_usb[:8] # odmaz suffix

self.fltCo2_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 CO2

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 CO2

self.f_plot.close()

def result(self):

print "Time = ", self.now, "; CO2 PPM = ", self.x_usb # ukaz data na obrazovku

def Main():

outputTime=1 # vystupni cas

device="/dev/ttyUSB0" # 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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Př́ıloha B

Zde je uveden kód který sloužil pro čteńı dat z termistor̊u

# Python program pro ukladani dat z termistoru

import serial

import time

import os

class tempsenzor():

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()

def 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

def 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

def 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/ttyACM0" # 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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Př́ıloha C

Kód v Arduinu MEGA pro čteńı hodnot z termistor̊u a posláńı přes seriovou linku do
Raspberry PI. Základńı kód 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); // ln(R/Ro)

temperature /= beta; // 1/B * ln(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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Př́ıloha D

Zde jsou uvedeny zp̊usoby řešeńı v́ıcesložkové adsorpce
Rozš́ı̌rený Langmuir̊uv model adsorpce

Tento model je podobně jako základńı model pro jednosložkovou adsorpci, źıskán z rovnice
rovnováhy. Na rozd́ıl od jednosložkové se nejedná o stavovou rovnici ale o dynamickou
rovnováhu. Mı́ra adsorpce složky i Ra,i je úměrná pod́ılu volného povrchu a parciálńıho
tlaku pi = yip s molárńım pod́ılem složky yi

Ra,i = ka, ipi

1−
N∑
j=1

qj
qmax,j

 (66)

kde ka,i je koeficient mı́ry adsorpce. Index j zaveden jako rozd́ıl mezi mı́rou adsorpce pro
jednu složku a součet všech složek. Mı́ra desorpce složky i Rd,i je rovna pod́ılu obsazeného
povrchu a neńı ovlivněna parciálńım tlakem.

Rd,i = kd,i
qi

qmax,i
(67)

kde kd,i je koeficient mı́ry desorpce.
Pro zachováńı rovnováhy muśı platit:

Kipi

1−
N∑
j=1

qj
qmax,j

 =
qi
qm,i

(68)

kde Ki = ka,i/kd,i.

N∑
j=1

qj
qmax,j

=

N∑
j=1

Kipi

1 +
N∑
j=1

Kipi

(69)

V př́ıpadě jedné složky je výše uvedená rovnice

qj = qmax,j

N∑
j=1

Kipi

1 +
N∑
j=1

Kipi

(70)

Metoda ideálńı teoretické adsorpce (IAST) Tato metoda má originálńı název
Ideal Adsorption Solution Theory (IAST) [13]. Pomoćı ńı lze předpovědět rovnováhu
v́ıcesložkové adsorpce pomoćı jednosložkové adsorpce všech složek systému. Dokonce v
tomto př́ıpadě nezálež́ı na typu izotermy.

Gibbsova energie jednoho molu adsorbátu je

g =
N∑
i=1

g0
i + gm (71)

kde g0
i je gibbsova energie na referenčńım stavu. Směšovaćı gibbsova energie se vypočte

gm = RT
N∑
i=1

xilnγixi (72)
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kde xi je molárńı koncentrace složky i a γi je koeficient aktivity složky i.
Definice Gibbsovy energie je

G = U − TS (73)

a dosazeńım vztah̊u dvou předchoźıch vztah̊u dostaneme

U − TS
N∑
i=1

ni

=
N∑
i=1

xig
0
i +RT

N∑
i=1

xilnγixi (74)

Lze také rozepsat rovnice pro adsorbovanou složku a plynnou složku

U − TS − φm−
N∑
i=1

µini = 0 (75)

U − TS − pV −
N∑
i=1

µini = 0 (76)

kde m znač́ı hmotnost adsorbentu a φ je specifický povrchový potenciál. Kombinaćı rovnic
dostaneme

φm
N∑
i=1

ni

+
N∑
i=1

xiµi =
N∑
i=1

xig
0
i +RT

N∑
i=1

xilnγixi = 0 (77)

Specifický povrchový potenciál lze vztáhnout k povrchovému tlaku φ = πA. Výše
uvedenou rovnici pak můžeme přepsat do následuj́ıćıho vztahu:

φ

n0
+RT

N∑
i=1

xiln
fi
γixi

+
N∑
i=1

xi
(
µ0
i − g0

i

)
= 0 (78)

kde n je celkový počet adsorbovaných mol̊u podělený hmotnost́ı adsorbentu a fi je
těkavost látky. Molárńı Gibbsova energie ve vztahu k tlaku čisté složky je pak

g0
i =

φ0
i

n0
i

+ µ0
i (79)

Kombinaćı dvou výše uvedených vztah̊u dostaneme

RT

N∑
i=1

xiln
fi

f0
i γixi exp zi

+ φ

(
1

n0
−

N∑
i=1

xi
n0
i

)
= 0 (80)

kde f0
i je těkavost při referenčńım stavu a zi je bezrozměrný rozd́ıl povrchového po-

tenciálu k referenčńımu stavu.

zi = −φ− φ
0
i

n0
iRT

(81)

Pro ideálńı adsorbované množstv́ı muśı platit:

fi = f0
i xi exp zi (82)
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Poté dostaneme

1

n0
=

N∑
i=1

xi
n0
i

(83)

Daľśı rovnici lze dosadit za těkavost fi = pyi a tlak p0
i

pyi = p0
ixi exp zi (84)

Pro čistou složku plat́ı že povrchový tlak je:

πri =
π0A

RT
=

φ0

RT
= −

∫ p0i

0

ni
(
p0
i

)
p0
i

dp0
i (85)

Dı́ky předpoklad̊um autor̊um Prausnitze a Myerse [51] se teorie IAST stává použitelnou
pro řešeńı v́ıcesložkové adsorpce. Hlavńım předpokladem je, že povrchový potenciál směsi
je roven povrchovém potenciálu všech složek. Při dosazeńı za zi = 0 dostaneme soustavu
rovnic:

φ

RT
=

φ0
i

RT
= −

∫ p0i

0

ni
(
p0
i

)
p0
i

dp0
i (86)

pyi = p0
ixi (87)

N∑
i=1

xi

ni
(
p0
i

) =
1

n
(88)

N∑
i=1

xi = 1 (89)

Rovnice pyi = p0
ixi je Rault̊uv zákon pro rovnováhu adsorbovaného plynu. Počet rovnic

je pak 2N+1. Kde prvńı rovnice je N-1 rovnic, druhá rovnice je N rovnic, třet́ı je jedna
rovnice, stejně jako posledńı vztah.
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Př́ıloha E

Tato př́ıloha obsahuje doplněńı k algebraickému modelu pro turbulentńı přenos tepla.

CΘ = 0.38

[
1− exp

(
−Ret

100

)]−1/4

(90)

Cσ0 = 0 (91)

Cσ1 = 0.2fb + 0.1fPr (92)

Cσ2 = 1− fb − fPr (93)

Cα0 = 0 (94)

Cα1 = (1− fPr)

− 0.5gξ

1 + 5ξ2
−

0.02exp
(
− (ξ/2.2)2

)
g + (ξ + 0.2)2

 (95)

fb = (1− fPr)2 exp
[
− (ξ/2.2)2 − (g/0.3)2

]
(96)

fPr =
[
1 +

(
Pr/0.853/2

)]−1
(97)

g = 0.3
[
1− exp

(
− (Ret/70)2

)]
(98)

ξ = τt

√
SijSij/2 (99)

τt = ft
k

ε
(100)

ft =
[
1− exp

(
− (Ret/70)1/2

)]−1
(101)

Ret =
k2

νε
(102)
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Koř́ınek, T. Numerical Simulation of Indoor Air Pollution. In: Workshop for Ph.D. Stu-
dents of Faculty of Textile Engineering and Faculty of Mechanical Engineering TUL.
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