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ABSTRAKT

Tato bakalatrska prace se zabyva problematikou difuze huminovych kyselin. Hlavnim cilem této
prace je ziskani jednoduchého matematického modelu, ktery simuluje dialyzu barviva a
huminové kyseliny a tim zkoumat vazebné moznosti huminovych kyselin jako sorpéniho
¢inidla. Tento model byl zjednodusSeny natolik, aby se z n¢j dalo vychazet pro piisti modelaci.
Pro vytvoteni modelu byl pouzit program COMSOL Multiphysics a v ném konkrétné moduly
»ransport of Diluted Species” a ,,Chemistry®, které umoznuji simulaci vySe zminénych
procesti.

Vysledky ukazaly, ze sledovani dialyzy v Case je pomoci tohoto modelu mozné a zaroven lze
sledovat sorp¢ni vlastnosti téchto latek.

KLICOVA SLOVA

Difuze, dialyza, osméza, huminové latky, huminové kyseliny, COMSOL, dialyza huminovych
kyselin, reakce barviva a huminové kyseliny, modelovani



ABSTRACT

This bachelor’s thesis deals with issue of humic acid diffusion. The main goal of this work is
to obtain a simple mathematical model that simulates the dialysis of a dye and humic acid and
thus to investigate the bonding properties of humic acids as a sorption agent. This model was
simplified enough to be used as a basis for the next modelling. The COMSOL Multiphysics
program was used to create the model, especially the ,,Transport od Diluted Species” and
,»Chemistry* modules, which enable simulation of the mentioned processes.

The results showed that it is possible to monitor dialysis over time using this model and at the
same time the sorption properties of these substances can be observed.

KEYWORDS

Diffusion, dialysis, osmosis, humic substances, humic acids, COMSOL, dialysis of humic
acids, reaction of humic acid and dye, modelling



ZEMAN, Mat¢j. Wuziti pocitacového modelovani ke studiu transportnich procesii v systéemech
obsahujicich huminové latky [online]. Brno, 2024 [cit. 2024-05-19]. Dostupné také
z: https://www.vut.cz/studenti/zav-prace/detail/156930. Bakalafska prace. Vysoké uceni
technické v Brng, Fakulta chemicka, Ustav fyzikdlni a spotfebni chemie. Vedouci prace Jifi
Smilek.

PROHLASENI

Prohlasuji, Ze jsem uvedenou bakalafskou praci vypracoval samostatné a také ze jsem vSechny
pouzité zdroje jsem spravné a Uplné€ ocitoval. Bakalatska prace je z hlediska obsahu majetkem
Fakulty chemické VUT v Brn€ a miize byt vyuzita ke komerénim uceliim jen se souhlasem
vedouciho prace a dékana FCH VUT.

Matéj Zeman

Na tomto misté bych rad podékoval vedoucimu mé bakalarské prace Ing. Jirimu Smilkovi, Ph.D.
a konzultantovi prof. Ing. Miloslavovi Pekarovi CSc., za jejich pristup, rady, vedeni a cas, ktery
mi vénovali jak p7i vytvareni modelu, tak pri psani této prace. Ddle bych chtel podekovat mym
blizkym, kteri mé podporovali a budou dal podporovat pri studiu.


https://www.vut.cz/studenti/zav-prace/detail/156930

1 UVOD. e iiiiiiiiiiiiiiiieiieiiiieiiettettsattssesssssnsossssssssssssssssssssssssssssssnssssssssssnssss 7
2 TEORETICKA CAST....uvviiiiiiiniiiiiiniiiiciiinneccnnntcecsnnnne e ssnnneeessssnnes 8
2.1 DI UZE. e e 8
2,11 1 FicklV ZAKON. ..o 8
2.1.2 0 20 FicKOV ZAKON. ..ot 8
2.1.3  Vyuziti Fickovych zakont. ..o, 9
2.1.4 Rozdily v aplikovatelnosti Fickovych zdkont.....................ocoiii. 10
2.1.5 Difazni KOSTICIONt. .. .ouett it 11
2.1.6  Stanoveni difuzniho koeficientu................oooi i 12
2.2 OSIMOZA. ..t e 13
2.3 DHALYZa. e 14
2.3.1 Difuzni dialyza. ... ..o 14
2.3.2 Elektrodialyza ..o 15
2.4 Huminove LTAtKY......ooiiii e 16
2.4.1 Huminove KySeliny........o.oouiiiiiii e, 17
2.5 PoCitaCove MOdelOVANL. ... .. ..oiiii i 18
2.5.1 COMSOL Multiphysics®...........coiiiiiiiiii e 18
3 SOUCASNY STAV....ciiiiiuiiiiiiiinnieeiiiirieeesiinneeeessnsseessssnnseesssssmsseessssnnes 20
4 EXPERIMENTALNI STANOVENT......cccitiiiiiiiiiiitiiiiiieeenieeeeseeneeeeens 21
4.1 Nastaveni SOUDOTU. ..ottt e 21
A o 1 e 1 0 <] 3y /2 21
O B € 151044 1< o o [ P 22
4.4  Transport od Diluted SPeCies. ... ....c.oueitiitiiiii i 24
I O 15101 ] o P 28
4.6 DokonCeni MOEIU.........oiuiiii e 30
4.7  Vykresleni vysIedKi. .......oooiiiiii 31
4.8  Zpracovani vysledKi....... ... 39
5 VYSLEDKY A DISKUZE......ccccuuueeeeutneeeerrsneeerrsnneeeessneesesssseeesssnaeessssnnneens 56
5.1 Vysledky pfi ptiivodni koncentraci barviva 0,01 g/l............ooiiiiiii e, 56
5.2 Vysledky pii ptivodni koncentraci barviva 0,05g/1............ccoviiiiiiiiiiii i 59
5.3  Vysledky pfi ptiivodni koncentraci barviva 0,08 g/1............coooiiiiiiiiii i, 61



5.4 Vysledky pii ptivodni koncentraci barviva 0,1 g/1............ooiiiiiiiiiiiiiine . 64

6 ZAVER..

7 ZDROJE

-----------------------------------------------------------------------------------------------



1 UVOD

Huminové latky jsou zndmé svym vlivem na urodnost pidy. Jednou z jejich soucasti jsou
huminové kyseliny. Huminové kyseliny kromé vynikajicich efektd na tirodnost disponuji jesté
dalsi velice perspektivni vlastnosti — maji vysokou sorp¢ni schopnost. V ptirod¢ se to projevuje
napiiklad vyraznym omezenim mobility znecistujicich latek, respektive polutantl jako jsou
tézké kovy, tenzidy, organicka barviva a jiné. Z tohoto diivodu je dilezité zjistit jejich strukturu
a porozumét adsorb&nim vlastnostem vici témto znec€istujicim latkam. To je nutné hlavné pro
jejich praktické vyuziti nejen v zemédélstvi, ale i v ochrané Zivotniho prostfedi. V ramci této
bakalatské prace byl vytvoien obecny model, pomoci kterého lze studovat sorpcni vlastnosti
latek pti dialyze.



2 TEORETICKA CAST

2.1 Difuze

Difuze je jev, diky kterému se latka v systému piemisti z jednoho mista do jin¢ho skrz ndhodny
pohyb molekul ve sméru koncentra¢niho gradientu. VétSinou se latky pohybuji z mist o vyssi
koncentraci do mist s niz§i koncentraci, kviili rozdilu v Gibbsové volné energii tzv. Brownovym
pohybem, jehoZ hlavnim motorem je rozdil v chemickych potenciélech [1,2].

Crank difuzi popisuje na experimentu s vodou a jodem, ve kterém je na dn€ valcovité nadoby
roztok jodu, na ktery se opatrn¢ nalije voda tak, aby se nevytvotilo Zzadné proudéni. Vytvoii se
tak roztok, jehoz spodni ¢ast je hnédd a vrchni ¢ast bezbarva. Pozdéji v tomto experimentu
zanika viditelné rozhrani mezi ¢astmi roztoku. Vrchni ¢ést se zbarvi jemné do hnéda a spodni
cast se jemné odbarvi. Eventudlné je roztok v celém objemu zbarven stejné, dosahlo se
rovnovahy a koncentrace jodu je v kazdém misté roztoku stejnd. Jod se tudiz dostal bez
pritomnosti proudéni i do vrchni vrstvy-difundoval [1].

Rychlost difuze 1ze popsat difuznim tokem J (mol - s™1), ktery se definuje jako latkové
mnozstvi difundujici latky, ktera za casovou jednotku projde jednotkovou plochou kolmou na
smér difuze. Plati pro ni vztah (rovnice 1):

J=u-c (1)

kde u je stfedni rychlost toku Castic a ¢ je koncentrace Castic.

Matematicka teorie difuze byla v roce 1855 definovana Fickem a jeho zédkony. Existuji i jiné
typy difuze-jestli jde difuze matematicky popsat Fickovymi zakony, jednd se o tzv. normalni
difuzi, jestli ne, jedna se o anomalni difuzi [1].

2.1.1 1. Fickav zakon

V roce 1855 pfiSel s novym zakonem Adolf Fick, ktery vychazel z prace Thomase Grahama a

inspiroval se Fourierem a jeho zdkonem o vedeni tepla, ve kterém nasel jisté podobnosti [3].
Teorie v izotropnich systémech (v systémech, kde nezalezi na sméru, v tomto ptipade difuze)

tedy fika, Ze rychlost pfenosu difundujici latky pies jednotku plochy je pfimo Umérna

koncentracnimu gradientu meéfenému kolmé k oblasti, kam latka difunduje (rovnice 2):

dc
J=-D— @)

kde J je difuzni tok (mol-s™1), ¢ je koncentrace latky (mol-171), x (m™1), je prostorova
soufadnice méfena kolmé k oblasti a D je difuzni koeficient (m? - s™1). Difuze postupuje
v opac¢ném smeéru k rostouci koncentraci, proto je v rovnici pouzito zaporné znaménko.

Tato rovnice plati pouze pro izotropni systémy, respektive pro systémy, kde difuzni
koeficienty a struktura prostiedi jsou v libovolném bod¢ ve vSech smérech stejné [1,4,5].

2.1.2 2. Fickav zakon

2. Fickliv zdkon popisuje nestacionarni difuzi. V takovém piipadé se méni koncentracni
gradient v Case a difuzni tok se méni s polohou — jejim umisténim v systému. K vyjadieni tohoto
zékona v daném objemu Ize dojit timto zptisobem [5]:



V objemu V narostla koncentrace za ¢as dt, tudiz v ném piibylo latkové mnozstvi dn dané
latky (rovnice 3):
V=5§-Ax 3)

Kde V' je objem, S plocha a x prostorova soufadnice (rovnice 4),

dn=(J—=J")-S-dt 4)

Dale plati, ze (rovnice 5):
dc =20 5
c== (5)

Po dosazeni rovnic 3 a 4 do rovnice 5 dostavame (rovnice 6):

S U-J)-S-dt_de (J—J)-S —A
== & Six  Bx ©)

Po dosazeni rovnice 1 do rovnice 6 (rovnice 7):
dc
de_ oy _ @ _d4(0g) )
dt Ax dx dx

a po upravach se vyjadiuje 2. Fickliv zakon ve tvaru (rovnice 8):
dc d’c g
%= Pz ®)
Rovnice 8 popisuje koncentraci latky v systému jako funkci €asu a pozice a jeji feSeni je zavislé,
jak na podminkéch reakce jako je teplota, tlak nebo o jakou latku se jednd, tak na difuznim
koeficientu D [5].

2.1.3 Vyuziti Fickovych ziakonu

Jelikoz Fickovy zakony pojednévaji o difuzi, tak je jejich uplatnéni velice Siroké. Jedna se
hlavné o obory:
a) Biologie
V biologii se jimi daji vyjadfit difuzni procesy v buiikach a tkanich. Naptiklad se
muze jednat o vstup zivin do buné¢k, nebo o vyménu plynt v plicich pfi respiraci [33].
b) Chemie
V chemii se pouziva pii popisu rozpousténi latek v rozpoustédlech a prakticky pii
jakychkoliv jinych difuznich procesech v tekutinach i pevnych latkach [34].
¢) Inzenyrstvi
V inzenyrstvi se pouziva napiiklad v procesech difuzni separace, nebo pii vyrobé
membranovych filtrt [35].
d) Potravinafstvi
V potravinafstvi se jedna naptiklad o procesy spojené s balenim. Popisuje, jak latky
difunduji skrz obaly a jak to ovliviiuje jejich trvanlivost [36].
e) Materidlovy vyzkum



V materidlovém vyzkumu se jedna naptiklad o vyvoj baterii, kde se studuje difuze
iontll v pevnych latkach [35].

f) Farmacie
Ve farmacii pomaha porozumét procesim pfi distribuci 1€¢iv v téle [37].

g) Enviromentalni véda
V enviromentalni véd¢ se pouziva pro modelovani transportu latek v pidée, vodach i
vzduchu. To je klicové pro porozuméni procest jako je znecisténi [38].

2.1.4 Rozdily v aplikovatelnosti Fickovych zakoni

Situaci, kdy je vhodnéjsi pouZzit pouze jeden z Fickovych zdkoni je relativné hodné. Skvéle se
ovSem daji popsat pomoci dvou piikladl, konkrétné pomoci difuze skrz tenky film a volné
difuze [1,6].

Difuze skrz tenky film

Pro tento ptipad plati (rovnice 9):
dc
Frial )

Z toho vyplyva, ze v této situaci se pouzije 1. Fickav zakon, ze kterého se stanovuje difuzni
tok J a koncentrace v danych mistech. Respektive, jaké mnozstvi je transportovano pres tenky
film a jak se méni koncentrace v objemu. Pokud je znam difuzni tok J, tak je mozné stanovit
difuzni koeficient D [4,6].

Na kazdé stran¢ tenkého filmu (membrany) je roztok s latkami o riznych koncentracich.
Rozpusténd latka difunduje skrz membranu z mista o vys$si koncentraci do mist s nizsi
koncentraci. Za ptedpokladu, Ze nedochazi k akumulaci latky v membran¢ a proces je ustaleny,
tak mnozstvi latky vstupujici do membrany a vystupujici z membrany je stejné, takze rychlost
difuze ovliviiuje pouze difuzni tok [4,6].

Jelikoz neni difuzni tok zavisly na ¢ase, tak mnozstvi difundované latky skrz membranu roste
v Case linearné [4,6].

Pokud by byla membrana vyménéna za mikroporézni desticku, tak uz neni difuzni proces
jednodimenzionalni, jelikoz musi byt brana v uvahu tortuozita, protoze je trajektorie Castice
ptes bariéru zakiivena tudiz se jiz nejedna o aplikaci 1. Fickova zakona.

Obrazek 1: Priklad zakviveni trajektorie difundujicich castic [6]
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Tzv. tortuozita se v ramci zjednoduSeni zahrnuje do tzv. efektivniho difuzniho koeficientu,
ktery vznik4 pomoci tohoto i jinych zjednoduseni.
Difuzni tok se nasledné pocitd pomoci rovnice (rovnice 10):

kde Def je vySe zminény efektivni difuzni koeficient, H rozdélovaci koeficient (udava miru
rozlozeni latky v systému — pokud se latka v né¢jakém misté vlivem interakci koncentruje a
n¢kde ne, tak vznikd koncentracni gradient, coz lze poté popsat jako rozdélovaci koeficient), /
je tloustka vrstvy a Ac zména koncentrace.

Volna difuze

Volna difuze je soubor neustdlych difuznich procesti v polonekonecném prostiedi, ¢imz je
mysleno prostiedi, které ma na zacatku rozhrani a je dlouh¢, mysleno tak, ze béhem difuzniho
procesu difundujici latka nedosdhne konce prostiedi, tj. na uplném konci je v kazdém Case
koncentrace difundujici latky nulova. Na rozhrani dochéazi k velkému narustu koncentrace
oproti pivodnimu stavu a takto se vytvari koncentracni gradient, ktery vede k difuzi latky dale
do systému. Proto se systém chové v dostatecnych difuznich ¢asech jako polonekonecny. Diky
tomu, ze se koncentrace v Case meni, tak tento proces popisuji oba Fickovy zédkony. Napitiklad
roztok oddé€leny membranou, jako v pripadé difuze skrz tenky film, ma v celém objemu
konstantni koncentraci s vyjimkou membrany, protoZze se v ni uplatiiuje vliv rozdélovaciho
koeficientu. Pokud na jedné stran¢ vzroste koncentrace, tak vzroste koncentrace i v membrang
a tim se vytvaii neustdleny stav a koncentracni gradient v membran¢. V dostatecné kratkém
Case tak zlistdva koncentrace na druhé stran¢ konstantni a v membrané se vytvaii koncentracni
profil. Teoreticky se da fict, ze se jedna o model konstantniho zdroje, kde nedochéazi ke zméné
koncentrace na jedné strané, ale k vysokému ptibytku na stran¢ druhé [1,6].

Difuzni tok se nasledné vypocita po riznych tpravéach rovnici (rovnice 11):

) dc
Jj= _DE = ,/D/mtAc (11)

kde Ac oznacuje rozdil koncentraci (v ¢ase t#0 a na konci systému).
Z této rovnice plyne, Ze je difuzni tok funkei polohy a ¢asu.
Po dostate¢né dob¢ se pak systém dostava zpatky do rovnovahy [1,6].

2.1.5 Difuzni koeficient

Difuzni koeficient je materidlova konstanta, pomoci které se vyjadiuje rychlost difuzniho
procesu. Je ptimo imérny difuznimu toku. Pokud se budeme bavit pouze o jednodimenzionalni
definici, tak se difuzni koeficient da definovat jako rychlost pfesunu difundujici latky pies
jednotku plochy sekce déleny prostorovym gradientem koncentrace této sekce. Pokud je tedy
difuzni tok, respektive rychlost pfenosu mnozstvi latky z Cas J, koncentrace difundujici latky C
a x vyjadiuje prostorovou soufadnici, dostavame se zpét k 1. Fickovému zakonu (rovnice 1)

[1]:
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dc
J=-D ()

T dx

Pti pouziti této definice v praxi je ovSem nutné diikladné specifikovat pouzitou sekci a hlavné
jednotky, ve kterych se J, ¢ a x méfi. Je to z divodu zavislosti jednotky tohoto koeficientu na
jednotkach zbyvajicich veli¢in [1].

Pokud budeme uvazovat vzijemnou difuzi dvou kapalin A a B vuzaviené¢ nadob¢ a
piedpokladat, ze nebude dochazet ke zméné objemu obou kapalin pii difuzi, tak je mozné
definovat dva difuzni koeficienty, D} a D} pomoci vztahti (rovnice 12a a 12b) [1]:

dc
v A
=—-D; — 12
Ja Dy dx (12a)
dc
174 B
= —-Dj — 12
Js =D (12b)

kde ¢4 a cg jsou koncentrace latek A a B méfeny v (mol - m™~3), J, a /g jsou diftizni toky t&chto
latek méfeny v (mol - s™1), pocatek méfeni x odpovidd tomu, Ze x-ovéa soufadnice fezu je
konstantni a méti se v (m). Pokud se pouziva pro méteni vzdalenosti x (m), tak se pro objem
musi pouzit korespondujici jednotka respektive V (m3). Kvili vySe zminéné zivislosti
jednotky diftzniho koeficientu na jednotkach veli€in, skrz které se pocita, pak plati, ze jednotky
pro D} a Df jsoum? - s! (indexy V u difuznich koeficientli znamenaji, Ze objem je konstantni)
[1].

Hodnota difuzniho koeficientu v plynech nabyva hodnot okolo 0,1 cm? - s™!, v kapalinach
okolo 10 ¢cm? - s™!, v pevnych latkach je jeho hodna do znaéné miry zavisla na teploté a
pohybuje se okolo 107'° cm? - s™.. Co se ty¢e polymerti, tak je jeho hodnota nékde v rozmezi
mezi kapalinou a pevnou latkou [6].

Nejpouzivangjsi rovnici pro jeho stanoveni je Stokestiv-Einsteintiv zakon (rovnice 13) [6]:
D _ kB - T kB " T

iy (13)

kde ks piedstavuje Boltzmannovu konstantu (J - K~1), T termodynamickou teplotu (K), f
frikéni koeficient (kg - s™1),, p viskozitu soustavy (m?-s71) a R, odpovidd poloméru
difundujici latky (m). Stokestiv-Einsteintiv zakon plati pouze pro kruhovité ¢astice [6].

2.1.6 Stanoveni difuzniho koeficientu

V minulosti bylo métfeni difuzniho koeficientu drahé a mnohdy nepiesné, ale v dnesni dobé,
diky rozvoji analyticky metod, lze difuzni koeficienty stanovovat relativn¢ jednoduse
s odchylkou 5-10 % [6].

Metod, kterymi lze difuzni koeficient stanovit je fada. Jedny z nejpouzivanéj$ich metod jsou
metoda difuzni cely, nebo metoda nekone¢ného zdroje [6].

Metoda difuzni cely

Vyhodou této metody je jeji presnost, ale hlavné cena. Dalsi vyhodou muiize byt i jeji plna
automatizace, kterd je vyhodna hlavné z diitvodu, Ze experimenty mohou trvat fadové i dny.
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S jeji pomoci se da dosdhnout vysledkti s odchylkou pouze okolo 0,2 %. Za jednu z jejich
nejvétSich nevyhod se da povazovat vysoké spotfeba stanovovanych latek [6].

hrdlo se zabrusem pro odbér
vzorku

temperace temperace
pritlaény

sroub

stojan

magnetické

o _ _
prijmova komora michadlo

zdrojova komora

Obrazek 2: Schéma difuzni cely [7]

Pro stanoveni difuzniho koeficientu pomoci této metody je nutné znat zmény koncentraci
latek v case. Pii metodé¢ difuznich cel 1ze vyuZit naptiklad UV—VIS spektrofotometrii.
Difuzni koeficient 1ze poté vypocitat rovnici (rovnice 14) [6

1 l [(Cl,zdromva Clprljlmac'l)]
n

D=ﬁ't

(14)

(Cl,zdrojova 1 prl]lmaa

kde ¢ oznacuje Cas experimentu (s), D difuzni koeficient (pokud se jedna o porézni médium,
tak se jedna o efektni difuzni koeficient a je do n&j zahrnuta porozita a tortuozita) (m=2 - s71).
Za ptirozenym logaritmem ve vyrazu je ve jmenovateli rozdil koncentraci (mol-m™3)
v jednotlivych celach v Case ¢ a v jeho Citateli tento rozdil v ¢ase 0. f zastupuje konstantu

difuzni cely, kterou lze vypocitat rovnici (rovnice 15) [6]:
B Al ( ! + 1 ) s
=—In
L Vph’jl’maci Vzdrojové (15)

kde A (m?) je plocha, pies kterou difuze probih4, [ je tloustka membrany (m) aV jsou objemy

difuznich cel (m?). Hodnota difuzni konstanty f se musi stanovovat experimentdlné pomoci
materialu, jehoZ difuzni vlastnosti jsou dobie prozkoumany (napf. chlorid draselny) [6].

2.2 Osmoza

Osmoza je jinymi slovy transport disperzniho prostiedi pes semipermeabilni membranu. Tento
proces je velmi dilezity v biologii a byl poprvé diikladné prostudovan v roce 1877 némeckym
fyziologem rostlin Wilhelmem Pfefferem. Dfive se provadély méné piesné studie netésnych
membran (napf. zvifecich méchyftil) a prichodu vody a unikajicich latek skrzné¢ v opacném

13



sméru. Obecny termin osmoza byl zaveden v roce 1854 britskym chemikem Thomasem
Grahamem [8].

Pokud je roztok oddélen od cistého rozpoustédla membranou, kterd je propustnd pro
rozpoustédlo, ale ne pro rozpusténou latku, pak ma roztok tendenci se vice zfedit pfijmutim
rozpoustédla pfes membranu. Tento d¢j se nazyva osmoza. Pisobenim tlaku na stranu roztoku
s vetsi koncentraci rozpousténé latky 1ze tento proces zastavit, nebo Uplné zvratit. Minimalnimu
tlaku na zastaveni toho déje se tfikd osmoticky tlak. Vztah pro vypocet osmotického tlaku

rozpoustédla je definovan rovnici (rovnice 16):
R .
= ln(xrozpou§tédlo ) yrozpouétédlo) (16)
Urozpou§tédlo

kde I1 zastupuje osmoticky tlak (Pa), R univerzalni plynovou konstantu(J - K~1 -mol™), T
teplotu (K), v molarni objem ¢istého rozpoustédla definovany za danych podminek
(m3 - mol™1) a x molarni zlomek. y je aktivitni koeficient rozpoustédla [9].
Jestlize plisobime osmotickym tlakem vét§im, nez je potieba na pouhé zastaveni osmozy, na
stranu roztoku pfes polopropustnou membranu, tak vzniké separacni technika-reverzni osmoza.
Reverzni osmoza se vyuziva v fadé odvétvi, hlavné pro zvySeni koncentrace v roztocich,
nebo naopak pro ¢isténi rozpoustédla. Jejim ekologicky nejvyznamnéj$im vyuzitim je €iSténi
odpadnich vod [10,11].

2.3 Dialyza

Dialyza je chemicky proces, pfi kterém se déli vétsi koloidni ¢astice od mensich molekul (anebo
analytickych ¢astic, iontli atd.) difuzi (a/nebo osmozou) pies polopropustnou membrénu.
Vyuziti dialyzy je Siroké, hlavni obory uzivajici tuto rozdélovaci techniku jsou zdravotnictvi,
potravinafstvi a chemie. Probihd tak, ze v dialyzacni trubici, oddélené polopropustnou
membranou od zbytku rozpoustédla, je veskery vzorek a podle velikosti ¢astic se molekuly
vzorku mohou a nemusi dostat pfes membranu (jedna se tedy o semipermeabilni membranu).
Jinymi slovy, kdyZ je Castice dostateéné¢ mala, aby se z trubice dostala do zbytku roztoku, tak
muze projit skrz membranu. Je to tomu tak, protoZe se snazi vyrovnat svou koncentraci po
celém objemu roztoku. Z mist s vétsi koncentraci timto zplsobem piechazi vzorek do mist
s niz§i koncentraci a zdroven svou koncentraci v celém objemu vyrovnava i rozpoustédlo.
Zminéna vyrovnavani koncentraci jsou vlivy difuze a osmozy pti dialyze [12, 13, 14].

Dialyzu objevil v roce 1961 skotsky chemik Thomas Graham, ktery je znamy hlavné kvali
jejimu objevu. Je jednim ze zakladatelll koloidni chemie. Piedstavil ji pfi odd€élovani sacharozy
a arabské gumy, coZ je smés polysacharidu (arabinoglaktan) a glykoproteinli ve vodném
roztoku. Molekula sachar6ézy je daleko mensi, takze mize difundovat skrz membranu.
Molekuly schopné difuze pojmenoval krystaloidy a ty, které ztstaly v cele, nazval membranové
koloidy [15].

Dva zékladni typy dialyzy jsou difuzni dialyza a elektrodialyza. Obecné¢ se dialyzaéni
metody typoveé rozdé€luji podle toho, jestli jimi prochézi elektricky proud, ¢i nikoliv.

2.3.1 Difuzni dialyza

Difuzni dialyza byla popsana v tivodu kapitoly. Jedna se tedy o rozdélovani ¢astic podle jejich
velikosti a tvaru skrz polopropustnou membranu. Molekuly se pohybuji nahodnym
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Brownovym pohybem ve sméru koncentra¢niho gradientu. Timto zpiisobem se snizuje
Gibbsova volna energie a entropie se zvySuje. Oddélovani je zavislé na riznych faktorech —
velikost a tvar, naboj Castice, pH, teplota, tlak atd. Membrany jsou vétSinou z celuldzy, nebo
estert celulozy. Jsou navrzeny tak, aby propoustéla pouze urcity iont. Nejcastéji se pouziva
pii oddélovani kyselin od jejich soli [12, 16].

Membrany, které jsou siln¢ alkalické, tudiz jimi mohou prochazet zaporn¢ nabité ionty, jsou
oznacovany jako AEM (4nion Exchange Membrane). Z toho vyplyva, ze membranou projde
anion kyseliny, napf. SO4*". Nicméné roztok musi byt elektricky neutrdlni, a tak se skrz
membranu dostavaji 1 kationty. Pokud si tedy fekneme, ze piivodni sil byla CuSOs a
rozpoustédlo je voda, tak membranou budou difundovat bud’ méd’naté, nebo vodikové kationty.
Voda, kterd v tomto piipad¢ figuruje jako rozpoustédlo, poskytuje vice kationtli vodiku nez
siran méd’naty médnatych iontd. Tim padem s nejvétsi pravdépodobnosti tyto vodikové
kationty projdou membranou a separuje se Cista kyselina sirova [12, 13, 16].

V opa¢ném ptipadé, kdyZ je membrana acidickd, oznacovana CEM (Cation Exchange
Membrane), mohou prochazet membranou prave kationty. Kdyz si vezmeme predchozi ptipad,
tak budou méd’'naté kationty prochazet membranou. Aby roztok ziistal elektricky neutralni, tak
s daleko vétsi pravdépodobnosti membranou budou difundovat hydroxylové anionty, nez SO4*
skupiny a bude vznikat ¢isty hydroxid méd’naty [12, 16].

Tento proces se v dnesni dob¢ stava velice oblibenym, diky nizké spotfebé energie a nizkym
nakladiim na vybaveni a jeho udrzbu [12, 16].

2.3.2 Elektrodialyza

Elektrodialyza je separatni metoda zaloZzena na sadé membran — AEM i1 CEM
ve stejnosmeérném elektrickém poli vytvareného katodou a anodou. Anionty putuji k anod¢ a
kationty ke katodé. Vzhledem k typu membrany prochazi, nebo ne. Kdyz uz nemohou
difundovat, tak reaguji s opan¢ nabitym iontem a odchazi po proudu kapaliny z roztoku, jako
tzv. koncentrat. Kapalina takhle zbavena iontii se nazyva diluat [17,18].

Pouziva se napiiklad k odsolovani motské vody (Obrazek 3).
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Obrazek 3: Schéma odsolovani morske vody [18]

2.4 Huminové latky

Huminové latky je velice Siroky pojem. Jsou to slozité rozvétvené cyklické struktury, které jsou
nesmirn¢ dulezitou soucasti plidy, raSeliny, uhli a sedimentii. Jejich obsah v ptidé kolisa od
stopovych mnozstvi (pisek, jil) pres jednotky procent (b€zné hlina) az po desitky procent (hnédé
uhli, lignit). Jsou kone¢nym produktem biotickych i abiotickych rozkladnych procest, a tim
tvoii organickou slozku pudy, respektive humus. Jejich dilezitost pro ¢loveka tkvi hlavné
v zeméd¢lstvi. Jsou uplatnény jako zdroje zivin — biogennich prvkia (C, O, H, N). Navic tvofi
chelaty s atomy kovi (zelezo, mangan atd.) a umoznuji tim rostlinam lepsi vsttebavani téchto
prvki. Tyto kovy jsou dilezité zejména pro tvorbu kofaktor, bez kterych by nékteré
enzymatické reakce rostlin nemohly probéhnout a rostliny by nemohly spravné fungovat.
Zaroven funguji jako ptdni pufry, jelikoz udrzuji pH ptudy. Udrzuji také jeji teplotu a diky své
vysoké reaktivit¢ pomahaji odbouravat toxické latky. Jejich reaktivita je zapfiCinéna jejich
vznikem. JelikoZ vznikaji degradaci odumfelych organismi, tak jejich majoritné zastoupené
funkéni skupiny jsou stejné — karboxylové, karbonylové, fenolové, hydroxylové, aminové,
amidové atd. Z tohoto divodu se nedaji dost dobife separovat a zarovenl zastoupeni
degradovanych organismi je rozdilné, takze neni jednoduché pfimo urcit strukturu [19, 20, 21,
22,23, 24, 25].

Huminové latky se déli na zdklad¢é rozpustnosti v hydroxidech (sodném a draselném).
Z definice se déli na huminové kyseliny (rozpustné ve vodé od pH>2), fulvinové kyseliny
(rozpustné ve vod¢ v kazdém pH) a huminy (nerozpustné ve vodé¢). Huminové a fulvinové
kyseliny jsou v téchto hydroxidech rozpustné a huminy piedstavuji nerozpustny zbytek. Lisi se,
jak elementarnim sloZzenim (Tabulka 1), tak fyzikdln€ chemickymi vlastnostmi a zfeteln¢ i
barvou (obrazek 4) [26].
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Tabulka 1 Procentualni zastoupeni prvkit v huminovych latkach [23]

Huminova latka Atomové sloZeni (%)

C (0] H N
Huminové kyseliny | 52—62 30-39 2,5-5 3-5
Fulvinové kyseliny | 45-48 43-48,5 5-6 0,5-2

HUMINOVE LATKY

Fulvinové kyseliny Huminové kyseliny Huminy

2000 Da narust molekulove hmotnosi 30 000 Da

459 narust obsahu uhliku 62%

48% pokles obsahu kvsliku 30%

5 pokles kyselost

W

> pokles stupné rozpustnosti

Obrazek 4 Srovnani jednotlivych huminovych latek [27 ]

2.4.1 Huminové kyseliny

Jsou velmi cenénou slozkou huminovych latek kvili jejich vysokému obsahu uhliku a dalSich
zivin, rozpustnosti a dalSim vlastnostem. Maji polyaniontovy charakter — jsou schopny reagovat
s Sirokou Skalou nenabitych molekul i ionti diky vysoké reaktivnosti obsaZzenych skupin napt.:
hydroxyly, aminy, karboxyly, karbonyly atd. Maji reduk¢ni vlastnosti. V minulosti byly
vnimany jako organickeé kyseliny, tudiz se na né uplatiiovaly teorie kyselin a zasad — organicka
kyselina a jeji konjugovana baze. Z tohoto tthlu pohledu byly definovany jako latky, které jsou
extrahovany z ptidy a pfi reakcich s hydroxidy koaguluji [22, 25].

V dnesni dobé panuje spiSe nazor, Ze jsou to supramolekuly (obrazek 5) spojené
nekovalentnimi interakcemi jako vodikové mistky, Van Der Waalsovy sily, n-n interakce a
iontové vazby. Diky jiz zminénému polyaniontovému charakteru vyborné vazou kovy a stavaji
se nerozpustnymi. Tato schopnost roste s molekulovou hmotnosti kovu, takze skvéle vazou
napfiiklad rtut’, olovo, kadmium, nebo baryum. Tvorbou téchto chelati s kovy vyrazné ovliviiuji
urodnost ptidy, jelikoz tyto kovy jsou diilezité pro tvorbu kofaktorti enzymi. Krom¢ kovii na
sebe vazou i jiné toxické molekuly, naptiklad mikrobialni toxiny, mykotoxiny, fytotoxiny nebo
amoniak, které se nasledné stavaji netoxickymi. Toho se vyuziva vfadé védnich obort a
mediciné [28, 20].

Diky témto vlastnostem jsou tedy velice cenény v zemédélstvi. Jinymi slovy, jejich ptinos
vtomto odvétvi spociva v kladném ovliviiovani vSech pudnich vlastnosti, které souvisi
s urodnosti a obsahem zivin ptidy. Pomahaji zadrzovat vodu a ziviny a zaroven pomahaji ve
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vstiebavani téchto latek rostlindAm. Podporuji i rist padnich mikroorganismt. Kvuli jiz
zminénym efektlim jsou soucasti hnojiv, pesticidi a podobnych latek ovliviujici pidu [21, 22].

HOOC
CHO
Do o S
HO—CH
OH HC—OH
COOH  d—om
) N |
HO  OH c=0

R @)

Obrazek 5 modelova struktura huminové kyseliny [32]

2.5 Pocitactové modelovani

Pocitacové modelovani je zptsob, jak levné (n€kdy i rychle) ziskat informace o dané inzenyrské
uloze, kterd je popsand vhodnym matematickym modelem. V modelu Ize ménit parametry a
VétsSinou neni vyhodné, nékdy ani mozné, feSit danou problematiku analyticky. Z tohoto
divodu se uchyluje v nejriznéjsich odvétvich (véda, technika, ekonomie) k modelovani.

Vyhodou modelovani je rychlost vypoctl, takze je mozné provést za kratky cas velké
mnozstvi vypocCtil s riznymi parametry a tim zpracovat velké objemy dat.

Samotné modelovani lze rozélenit do nékolika krokl. Prvnim krokem je pfevedeni dané
problematiky do matematického modelu. V tomto kroku dochédzi vétSinou k aproximaci
problému — nékteré vlivy vyskytujici se ve skuteCnosti jsou zanedbavany (napiiklad
neidedlnost). DalSim krokem je vybér odpovidajiciho algoritmu, pomoci kterého lze provést
simulaci. Poté je na fadé samotnd modelace problému a zhodnoceni vysledkt. Vysledky se
znacné odviji od pouzitého modelu a postupu vypocti.

Softwary, ve kterych je mozné modelovat jsou naptiklad Matlab, Simulink, Multiphysics
nebo Maple [29].

2.5.1 COMSOL Multiphysics®

COMSOL Multiphysics® je inZenyrsky program ureny k tvofeni matematickych modelt
pomoci metody kone¢nych prvkd. V softwaru Ize modelovat celou skalu procest od
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jednoduchych fyzikalnich (napt. piesun tepla v materidlu) po slozit¢ multifyzikalni (napft.
model motoru). Diky této komplexnosti 1ze dosdhnout v programu potfebné vérohodnosti.
Soucasti programu je také knihovna, ve které si uzivatel miize vybrat jiz preddefinovany model,
ktery ulehcuje modelovani. Ke kazdému modelu je také k dispozici prezentace vysvétlujici déj
a postup modelovani, podle kterého si uzivatel mize namodelovat tento d&j sam.

K samotnému programu se daji dokoupit jesté rozsitujici moduly — Electrical, Structural &
Acoustics, Fluid & Heat, Chemical a Multipurpose. Kazdy z modulli ma své vyuziti a lze je
mezi sebou kombinovat. Naptiklad pro modelovani dialyzy se propoji moduly Fluid & Heat a
Chemical. Je to z toho divodu, ze je potifebné sledovat jak tok kapaliny a jeji difuzi, tak
chemickou reakci, ktera v systému probiha.

Samotné modelovani 1ze nasledné rozd¢lit do nékolika zékladnich krok:
1. Nastaveni modelovaciho prostredi
1.1. Nastaveni dimenze (0D, 1D, 1D osové symetricky, 2D, 2D osové symetricky a 3D)
1.2. Vybér studie (zavisla na Case, zavisla na prostoru)
1.3. Vybér fyziky (z jakéhokoliv modulu)
2. Geometrie modelu
2.1. Nastaveni parametrt a proménnych (délky, koncentrace, difuzni koeficienty atd.)
2.2. Vybér materidlu (material lze vybrat z knihovny materidlu, nebo jeho vlastnosti
nastavit ru¢ng)
2.3. Samotné modelovani geometrie
3. Nastaveni definice
3.1. Definovéni jednotlivych proménnych do geometrického modulu
4. Definovani fyzikéalniho ohraniceni
4.1. Definovani jednotlivych fyzikéalnich déji véetné proménnych (napf. jakym smérem
proudi kapalina o dané koncentraci)
5. Tvorba mfizky
6. Provedeni studie
7. Zhodnoceni vysledk
7.1. Zhodnoceni vysledkil
7.2. Vyhledani chyb
7.3. Korelace s realnymi daty

Dalsi moznosti vedouci k urychleni tipravy jednotlivych proménnych je vytvofeni aplikace.

Z jednotlivych modela l1ze vytvofit i1 aplikaci, ve které 1ze jednodusSe a rychle upravovat
vybrané podminky naptiklad: zména koncentrace, napéti, hustoty atd.

Tyto aplikace maji Siroké vyuziti a vétSinou jsou vysledkem modelovani. Vyuziti mohou byt
pramyslova, nebo i vzdélavaci [30, 31].
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3 SOUCASNY STAV

V soucasné dobé je vyzkum huminovych kyselin Siroky. Zejména se jedna o jejich roli
v pidnim zdravi, vlivu na rostlinny riist a obecné v zemédé€lstvi. Jedna se napiiklad o zlepSeni
pudni struktury a zadrzovani zivin. Navic se zkoumaji potencidlni aplikace v oblasti ochrany
zivotniho prostiedi, véetné ¢isténi vod a pudy. Tyto studie jsou zaloZzeny na chemické analyze,
experimentech s rostlinami a modelovani procest v piidé. Vzhledem k jejich komplexnosti a
riznorodosti se vyzkum huminovych kyselin stale vyviji a pfinasi nové poznatky.

V soucasné dobé je program COMSOL Multiphysics jednim z piednich nastrojii pro
multifyzikalni simulace a modelovani védeckych a inZenyrskych problému. Jeho aktudlni
piednosti se daji rozd¢€lit mezi nékolik oblasti. Prvnim z nich jsou multifyzikani simulace, které
umoznuji uzivatelim modelovat a simulovat jevy, které zahrnuji vice fyzikdlnich domén,
napiiklad tepelné, mechanické, elektromagnetické, chemické, nebo akustické jevy, zdroven. To
je zéasadni pro analyzu slozitych systému, které¢ zahrnuji interakce mezi riznymi fyzikalnimi
procesy. Dalsi vyhodou je uzivatelsky piivétivé prostiedi, které je velmi grafické a intuitivni a
tim umoziluje vytvaret, upravovat a feSit modely relativné¢ jednoduse. Zaroveil je hodné
flexibilni. Daji se pfidavat nové funkcionality pomoci skriptovacich jazykt, jako je MATLAB
a Python a tim pfizpisobit program specifickym potfebam uzivatele. Je velmi efektivni a porad
se vyviji a diky toho je mozné provadét detailni analyzu (klidné i slozitych systémi) v kratkém
c¢ase. COMSOL poskytuje svym uzivateliim i Sirokou Skalu podpirnych materialt, a to véetné
dokumentace, tutorialt a online komunity, kde se mohou uzivatelé sdilet své zkuSenosti.

V nejnovéjSich studiich obsahujici molekuldrni reakce latek vyuzivajicich program
COMSOL Multiphysics byl tento program vyuzit hned nékolika zptsoby.

Studie zabyvajici se syntézou anhydridu kyseliny 3/4-methyltetrahydroftalové pomoci Diels-
Alderovy reakce v kontinudlnim priitokovém kapilarnim reaktoru pouzila tento program pro
zjisténi presnych konstant reak¢nich rychlosti a aktivacni energie pentadienu s roztavenym
anhydridem kyseliny maleinové. Také pomoci simulaci zjistili, optimalni primér kapilar a dobu
reakce [38].

Ve studii, ktera se zabyva zelenou syntézou (ekologickd metoda produkce) nanoc¢éstic oxidu
wolframového a tantalu byl program pouzit pro srovnani teoretickych hodnot s redlnymi daty.
Studie, ve které se jednalo o vyuziti nanoc¢astic tantalu a oxidu wolframového byly zkoumany
vlivy téchto nanocastic pii fotokatalytickych procesech a jejich vlivu na rozklad methylenové
modii pomoci UV zafeni. V této studii byl program jesté vyuzit pro vzdélavaci ucely — pomoci
simulaci byly vytvoteny modely, které ¢tenariim 1épe pomohly pochopit aspekty zkoumanych
fotokatalytickych jeva [39].
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4 EXPERIMENTALNI STANOVENI

V experimentalni ¢asti byla provedena modelace dialyzy huminové kyseliny a barviva. Prvnim
krokem bylo vytvofeni a definice souboru. Byl vytvofen novy soubor Comsol Multiphysics,
zvolena dimenze modelovani jako 2D, vybrany moduly Transport of Diluted Species a
Chemistry a typ studie vhodné pro dialyzu huminovych kyselin-7ime Dependent Study.
Nasledné byly pfidany zakladni parametry-pocatecni koncentrace latek, primér membréany a
délka komory, které byly nasledné¢ platné v celém souboru. Tyto parametry jsou promeénné
s fixovanou hodnotou a slouzi pouze proto, aby uZzivatel programu nemusel pokazdé, kdyz
potiebuje napsat naptiklad koncentraci latky A psat jeji hodnotu, ale pouze proménnou, ktera ji
zastupuje. Zaroven se daji hodnoty proménnych zménit, takze kdyz by uzivatel potieboval
zménit naptiklad vySe zminénou koncentraci latky A na dvojndsobek, tak tuto hodnotu zméni
pouze v téchto parametrech. Dale byla nadefinovdna geometrie. Geometrii je mysleno
prostiedi, kde se difuze uskutecni. V laboratofi by to mohla byt napiiklad kadinka. Zde byly
pouzity dva obdélniky, které slouzily jako reakcni cely a predél mezi nimi jako polopropustné
membrana. Po nadefinovani geometrie byla nadefinovéana fyzika, ktera stoji za celym feSenim
problému pomoci modult. Prvni modul, ktery byl pouzit a diky kterému je mozné zobrazit
dialyzu, je Transport of Diluted Species. Tento modul je zasadni, a bylo v ném provadéno
nejvice modelace. Prvné byla pfidana imaginarni tfeti dimenze pro vyse zminéné obdélniky a
také latky vyskytujici se v reakci. Poté byl predél mezi obdélniky definovan jako polopropustna
membrana. V kazdém obdélniku, nyni uz reakéni cele, byly upraveny vlastnosti jednotlivych
latek a bylo zdlraznéno, kde se reakce odehrava. Dale byl pouzit modul Chemistry, ve kterém
byla nadefinovdna vratnd reakce. Reakce se ucastnily dva reaktanty a produkt. VétSina
vlastnosti latek nebyla zohlednéna, protoze nebyly podstatné pro dialyzu ani reakci a
neovlivnily vysledky. Poté byly doupraveny nékteré vlastnosti v modulu Transport of Diluted
Species, které pred definici modulu Chemistry nebyly ptistupné a pridala se mfizka. Tato miizka
udava, kde budou vedeny vypocty. Nasledné byla vedena studie a vykresleny vysledky. Finalné
byly vytvoreny a upraveny grafy.

4.1 Nastaveni souboru

a) Vytvofil se novy soubor programu Comsol Multiphysics

b) Vybrala se moznost model wizard (tento rezim ma vyhodu pfeddefinovanych
vlastnosti souboru)

¢) Zvolila se 2D dimenze

d) Vybraly se moduly Chemistry a Transport of Diluted Species

e) Byla vybrana Time dependent study (kvili nutnosti pozorovani chovani latek
v Case)

4.2 Parametry
V casti Global Definitions bylo vybrano Parameters a byly piidany parametry (musi se
pouzivat desetinna teCka a veSkeré znaceni je subjektivni-vSechny proménné mohou byt
nazvany jakkoliv, ovSem toto znaceni musi byt respektovano a musi se pouzivat v celém
souboru stejné):
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a) ch (poc¢ate¢ni koncentrace huminové kyseliny)= 0.05 g/
b) cb (pocatecni koncentrace barviva) = 0.01 g/l
¢) ¢ (poc¢atecni koncentrace produktu) = 0 M

d) dmem (primér membrany) = 4 cm

e) lkom (délka komory) =5 cm

Model Builder

. = =t v Sl v

4 & dialyza hkmph (root)
4 i) Global Definitions
i Parameters 1

(3 Default Model Inputs

= Materials

9 Component 1 (compT)

P
poos Study 1
> = Results

Settings
Parameters
Label: Parameters 1

« Parameters

44

Mame Expression
dmem 4[cm]
lkom 5lcm]
cp 0[M]
ch 0.05[g/1]
ch 0.01[g/1]

Snimek obrazovky 1 globdlni parametry souboru

Value Description
0.04m

0.05m

0 mol/m?®

0.05 kg/m®

0.01 kg/m®

Koncentrace huminové kyseliny, primér membrany (potazmo komory) a délka komory
byly zvoleny takto, aby model odpovidal skute¢né predloze. Koncentrace barviva byla
zvolena demonstrativné. Produkt na zacatku reakce neni, proto byla jeho hodnota

zvolena jako 0 M.

4.3 Geometrie

Prvnim krokem samotného modelovani bylo vytvofeni geometrie. V tomto pfipadé se

jedna pouze o dva spojené obdélniky

a) Zvolilo se Geometry 1 a byl pfidan rectangle 1
1. Zde bylo pouZito pro vysku (height) dmem

2. A pro sitku (width) lkom
3. Soutadnice v prostoru (position) byly ponechany 0
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Model Builder

| $Ev Elv S~

4 @ dialyza hkmph (root)
4 ) Global Definitions
i Parameters 1
£ Default Model Inputs
= Materials
4 9 Compenent1 (compl)
b = Definitions
4 E] Geometry 1
[Z] Rectangle 1 (r)
Rectangle 2 (12)
Form Union (fir)
5 Materials
b ¢f+ Chemistry (chem)
b Jd Transport of Diluted Species (tds)
Mesh 1
b o Study 1
4 {® Results
b % Datasets
2 Derived Values
= Tables
b M Concentration, h (tds)
b M Concentration, b (tds)
b M Concentration, p (tds)
® Export
A Reports

% Build Selected v E Build All Objects '&
Label: Rectangle 1

~ Object Type

Type:  Salid

~ Size and Shape

Width:  lkom
Height: dmem
~ Position

Base:  Corner

X 0

¥ 0

~ Rotation Angle

Rotation: 0

Layers
~ Selections of Resulting Entities

[ IR

Graphics ~ Convergence Plot 1

Snimek obrazovky 2 prvni reakéni komora a jeji definice

b) Stejnym zplisobem byl ptidan i rectangle 2

Qv @iy @y [ ES-@ BN (=2 & @\ =
oo t
1 1 1 1 1 1
m =
mk
T T T T T T
0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1

1. Opét bylo pouzito pro vySku (height) dmem
2. A pro sitku (width) lkom
3. Navic se zvolila po¢atecni pozice na souradnici x jako lkom pro posun tohoto

obdélniku o tuto vzdalenost.

Model Builder

=t~ E

4 & dialjza hkmph (root)
4 ¢} Global Definitions
i Parameters 1
% Default Model Inputs
i Materials
4 § Component 1 (compT)
P = Definitions
4 |:] Geometry 1
Rectangle 1 (1)
[=] Rectangle 2 (r2)
Form Union (fin)
& Materials
b si+ Chemistry (chem)
b &' Transport of Diluted Species (tds)
. Mesh 1
Study 1
Results
2. Datasets
2 Derived Values
— Tables
» M Concentration, h (tds)
M Concentration, b (tds)
M Concentration, p (tds)
& Export
# Reports

”
'

-

-1

N

te)
7

ettings

" 0

EuildlSelened ~ B Build All Objects &
Label: Rectangle 2

~ Object Type

Type: Solid

~ Size and Shape

Width:  lkom
Height: dmem
~ Position

Base: Corner

X Ilkom

¥ 0

~ Rotation Angle

Rotation: 0

> Layers

~ Selections of Resulting Entities

[71 Resultina obiects selection

deg

Graphics ~ Convergence Plot 1

B E Ly (@ = @ B

Y
-
G o@
™

Snimek obrazovky 3 druhd reakcni komora a jeji definice

Stejny obdélnik byl pouzit z divodu, aby se docililo symetrie z obou stran
membrany. Posun po x-ové soutfadnici byl zvolen tak, aby byly obdélniky vedle

sebe.

c) Byla zvolena moznost form union a pomoci funkce Build All byly vykresleny
dva obdélniky s ,ptepazkou”, uprostied které touto funkci byly spojeny do
jednoho objektu.
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Mode\ Bu'\lder v S%tfﬂiﬁ ~ % Graphics Convergence Plot 1 -

sty E

Ly i Form Unio y aa@v @ Ly @y |E-@HE =25~ @‘T
4 % dialyza hkmph (root) % Build Selected Build All &~ Hvapm
4 & Global Definitions 1 1 L L L L
Pi Parameters 1 Label: Form Union g 0.077™ or
% Default Model Inputs -
%) Materials ~ Form Union/Assembly 0.06 L
a9 C_Dmpunenﬂ (comp1) .
P = Definitions 0.05 -
4[] Geometry 1 Form a union -
Rectangle 1 (r1) Repair tolerance: 0.047 -
Rectangle 2 (r2)
Farm Union (fin) Automatg e
% Materials 0.037] r
b 74+ Chemistry (chem)
I &' Transport of Diluted Species (tds) 0.027] r
A\ Mesh 1
b b Study 1 0.01 -
4 [ Results
b 5 Datasets ! L
“Z Derived Values 0
< Tables | L
b M Concentration, h (tds) -0.01
b M Concentration, b (tds)
> M Concentration, p (tds) -0.027] r
= Export
7 Reports 0031 T T T T T
0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1

Snimek obrazovky 4 spojeni cel dohromady

4.4 Transport od Diluted Species
Transport of Diluted species (déle tds) je modul, diky kterému je mozno modelovat
difuzi. Zde bylo nadefinovano umisténi latek a reakce, jejich koncentrace,
polopropustnd membréna, difuze skrz ni, ale 1 michani.
a) Bylo vybrano ptimo tds a upravily se parametry:
a) Qut-of-Plane Thickness:
a) dz=lkom
b) Dependent Variables:
1. Number of species: 3
a. Concentrations: ch; cb; cp

Model Builder v ~ & Graphics Convergence Plot 1 -1
- t T Etv Bl Sl v a@v@E|Lv @y (@@ BN =25~ @|'j
4 % dialyza hkmph (root) - 8~ | Gvmé
4 & Global Definitions Selection: All domains m' n n n n n
P Parameters 1 1 a 0.077] o
£ Default Model Inputs 2 " -
%) Materials T 0.067] r
4 9 Component 1 (comp1)
P = Definitions 0.05 -
4 [2] Geometry 1 '
Rectangle 1 (r1) - -
0.04
Rectangle 2 (r2) .
Form Union (fin) Equation
= Materials v Out-of-Plane Thickness 0.03
I ¢§+ Chemistry (chem)
4§ Transport of Diluted Species (tds) d; Ikom m 0.02 r
b & Transport Properties 1
b B2 No Flux 1 I Species Activity 0.01 F
b ¥ Initial Values 1 ) 5 T
b € Thin Diffusion Barrier 1 Gemeizm: SE A o L
b @ Transport Properties 2 Inconsistent Stabilization
b @ Initial Values 2 L
4 @ Reactions 1 b Transport Mechanisms -0.01H
i ion Vi
o Equation View I Discretization i L
57 Equation View -0.02
/5 Mesh 1 ~ Dependent Variables
b Study 1 ) 0.03, i : : i -
I & Results Number of species: 3 0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1
Concentrations: ch
@ Messages Progress Log

@ =]
[Apr 21, 2024, 6:21 PM] Finalized geometry has 2 domains, 7 boundaries, and 6 vertices.
[Apr 21, 2024, 6:21 PM] Number of degrees of freedom solved for: 480 (plus 972 internal DO
[Apr 21, 2024, 6:21 PM] Solution time (Study 1): 6 s.

120 GRI138GR

Snimek obrazovky 5 obecné nastaveni modulu tds

Timto bylo nastaveno, Ze hloubka komor (vyska, Sitka, hloubka) je 5 cm a
definovano, zZe v systému budou 3 latky o koncentracich ch, cb a cp.
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c) Byla pfidana Thin Diffusion barier (pravym tlacitkem myS$i byly otevieny
moznosti tds, kde se nechdzi moznost Interior Surfaces a byla vybrana Thin
Diffusion Barrier), ktera byla zaroven nadefinovana:

1. Boundary selection
a. selection:manual a kliknutim na piepazku mezi obdélniky byla urcena
membrana
2. Thin Diffusion Barier
a. Layer thickness: 5- 107°[m]
b. Diffusion Coeffiecient: Ds .= 0 [m?* - s71]; Dg p=1€-9 [m? - s71]; Dy cp=

0[m?-s71]

Model Builder ~® Settings ~ % Graphics Convergence Plot 1 o
- TEvER~E-~ Thin Diffusion Barrier X v - e BN =2 (@Te- v @ ¢
4 % dialyza hkmph (root) = L L L L L L L L
4 @ Global Definitions Label:  Thin Diffusion Barrier 1 007 ol
Pi Parameters 1 Boundary Selecti
4 Default Model Inputs ~/ EEICET7SEER L L
D) Materials Selection: | Manual 31 °*
4 9 Component 1 (comp1)
b = Definitions 4 0.05 B
b [~] Geometry 1 =
% Materials 0.04 r
b si+ Chemistry (chem)
4 &' Transport of Diluted Species (tds) 0.037 —
b @B Transport Properties 1
b BS NoFlux 1 0.02 -
b & Initial Values 1 Override and Contributi
b & Thin Diffusion Barrier 1 verride and Contribution L
b @ Transport Properties 2 Equation 0.01
b @ Initial Values 2
b @ Reactions 1 v Thin Diffusion Barrier o r
3 Equation View —
Mesh 1 ayer thickness: o1 L
3 Study 1 dg Se-6[m] m
b & Resuits Diffusion coefficient: 0.02 o
Dsch 0 m/s
0.037 r
Dscb 1e-9 m¥/s . : : : : : : : m
. -0.02 o 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 0.12
Dscp 0 m?/s
Table  Messages Progress Log -
EE 4~

Snimek obrazovky 6 vytvoreni polopropustné membrdny

Hodnoty difuznich koeficientii byly zvoleny tak, aby pfes membranu nedifundovali
huminova kyselina ani produkt a aby skrz ni difundovalo barvivo, ale zase aby hned
nedifundovalo vSechno. Tloustka membrany byla zvolena, aby model odpovidal
realu.

d) Byly ptidany Transport Properties 2, pomoci kterych se nadefinuje pouze prava
strana systému, ve které bude probihat reakce
1. Domain selection
a. Selection: Manual a kliknutim na pravy obdélnik byl vybran
2. Diffusion
a. Diffusion Coefficient: D= le-4[m?-s71]; Dgop=le-4[m?-s71];
Dy cp=le-4 [m? - s71]
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Model Builder -

. t | sEtvEly Sy

4 % dialyza hkmph (root)

4 {3 Global Definitions
Pi Parameters 1
4% Default Model Inputs
%) Materials
Component 1 (comp1)
= Definitions
[%] Geometry 1
% Materials
4+ Chemistry (chem)
/&’ Transport of Diluted Species (tds)
b 28 Transport Properties 1
b B No Flux 1
b @ Initial Values 1
b €3 Thin Diffusion Barrier 1
b @ Transport Properties 2
b B Initial Values 2
b B Reactions 1
3 Equation View
Mesh 1

Study 1

& Results

')

[N

3
3

Settings
Transport Properties
~ Coordinate System Selection
Coordinate system:
Global coordinate system
~ Convection
Velocity field:
U User defined
0
0
v Diffusion
Source:
Chemistry
Diffusion coefficient
Dch User defined
Te-4im~2/s]
Isotropic
Dcb  User defined
Te-4im~2/s]
Isotropic
Dep  User defined
Te-4im~2/s]

Isotropic

~ & Graphics Convergence Plot 1

m

Table  Messages

EEE 4~

Progress Log

Snimek obrazovky 7 vybér vlastnosti pro pravou komoru

Po namodelovani membrany o tloustce 5+ 107°[m] a definici rychlosti prichodu
membranou byl zajisténo michani na pravé strané pomoci difuznich koeficientd.

e) V mozZnosti Transport Properties 1 byly zménény difuzni koeficienty:

1. Diffusion:

a. Difusion Coefficient: Dg.p=
0[m?-s™1]

Model Builder
=Et-EBlv S
4 % dialyza hkmph (root)
4 1 Global Definitions
i Parameters 1
< Default Model Inputs
& Materials
4 9 Component 1 (compi)
= Definitions
b [ Boundary System 1 (sys1)
b [2] view 1
3 D Geometry 1
% Materials
4 5+ Chemistry (chem)
b .k Species:h
b .k Species:b
b I Species:p
P

L 1hebe=sp
5 Equation View
@’ Transport of Diluted Species (tds)
| % Transport Properties 1
b S No Flux 1
b 2B Initial Values 1
P £ Thin Diffusion Barrier 1
I @B Transport Properties 2
b @ Initial Values 2
> @ Reactions 1
3 Equation View
Mesh 1
Study 1
{5 Results

N

N

3
3

Settings
Transport Properties
Qverride and Contribution
Equation
b Model Input
Coordinate System Selection
b Convection
~ Diffusion
Source:
Material
Material:
None
Diffusion coefficient:
Den  User defined
0
Isotropic
Diffusion coefficient:
Db User defined
Te-4[m*2/s]
Isotropic
Diffusion coefficient:
Dep  user defined
0

Isotropic

Snimek obrazovky 8 vybér vlastnosti pro levou komoru

Graphics  Convergence Plot 1

L+ @~ v &~

0[m? - s71]; Dgcp=le-4[m?-s™1]; Dg p=

0 0.02 0.04 0.06

Messages

[CEE~ ==~

Progress Log

0.08

V tomto kroku byl zapti¢inén rychlejsi pohyb barviva pro prichod membranou a zaroven bylo
mirné¢ urychleno pocitdni modelu, protoze na levé stran€ nejsou ani huminové kyseliny ani
produkt (proto byly zvoleny 0) a tak s nimi program na levé stran¢ nepocita

f) Byly ptidany [Initial Values 2 (opét pravé tlac¢itko mysi na tds)
1. Domain selection
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b. Selection: Manual a opét byl vybran pouze pravy obdélnik
2. Initial values:
a. Concentration: ch=0.05 M

Model Builder

e Setﬂngs Graphics  Convergence Plot 1 -
- t I SEI-Bl~ Sy nitial Values - @™~ v @~ B} 2= @
4 @ dialyza hkmph (root) - v @
4 4 Global Definitions Label. Initial Values 2 1 1 1 1 L L
P Parameters 1 i Selecti 0.07 of
4§ Default Model Inputs v DamiEn SElsain
% Materials . 006 +
4 ® Component 1 (compD Selection:  Manual
4 = Definitions 2 a L
b [ Boundary System 1 (sys1) E 0.05
b [] View1 o | L
3 D Geometry 1 0.04
= Materials
b sg* Chemistry (chem) 0.03 r
4 Jd' Transport of Diluted Species (tds)
> @ : -
o Transport Properties 1 Qverride and Contribution 0-02
== No Flux 1
b 2 Initial Values 1 ~ Initial Values 0.01 -
b €= Thin Diffusion Barrier 1
b < Transport Properties 2 Concentration o L
b @ Initial Values 2 ch loos moljm®
b <M Reactions 1 |
S Equation View cb 0 mol/m*  -0.01
L Mesh 1 cp 0 mol/m?
3 Study 1 0.02 B
b & Results
003y T T T T -
0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1
/ , , .
Snimek obrazovky 9 nastaveni vstupnich hodnot pravé komory
v . . . v v
g) V moznosti Initial Values 1 byla zménéna koncentrace
1. Initial values:
a. Concentration: cb=0.01 M
Model Builder ~ % Settings ~ % Graphics Convergence Plot 1 -
- SET-Bi- S~ nitial Values Qa@v @[l @ v~ ENCRA |

4 @ dialyza hkmph (root)
4 @ Global Definitions

Pi Parameters 1 o ———— 007" @
< Default Model Inputs omain selection
= Materials N 0.06 B
Selection: Al :
4 9 Component 1 {comp1) election comains
4 = Definitions 1 . -
5 (=0 0.05
b [ Boundary System 1 (sys1) 2 (overridden) &
b ] view 1 L
b [4] Geometry 1 0.04
i Materials
4 3+ Chemistry {chem) 0.03
b .l Species:h
b .k Species:b . P 0.02 I
| oped X Qverride and Contribution
b .5 Species:p
P & T:htbe=>p ~ Initial Values 0.01 r
5 Equation View
4 &' Transport of Diluted Species (tds) Concentration o1 r
b ’j) Transport Properties 1 o mol/m®
b B3 No Flux 1 L
b B Initial Values 1 cb 001 mol/m*  -0.01
b € Thin Diffusion Barrier 1 e o mol/m? L
b @ Transport Properties 2 0.02
b & Initial Values 2
3 ,u. Reactions 1 0.03 . . . . . I’“ T | &
5 Equation View 0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1

Mech 1

Label: Initial Values 1

- ;
- G @f

Snimek obrazovky 10 nastaveni vstupnich hodnot levé komory

h) Bylo ptfidano Reactions 1 (opét stejnym zptisbem-klik pravym tlacitkem na tds
poté se naslo reactions a ve vybéru moznosti se vybralo Reactions)

1. Domain selection

a. Selection: Manual a opét byl vybran pouze pravy obdélnik
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Mode\ Bui\der v SEH'HQS ~ & Graphics| Convergence Plot 1 -va

5 =tw Slv = v e

v @y =@y BN vm;Tv@‘

4 % dialjza hkmph (root) : = g O
4 Global Definitions Label: Reactions 1 3 o L L L L L
i Parameters 1 3 in Selecti 0.077 or
4 Default Model Inputs ~/ |DEMEIN S3EEIL
= Materials _ 0.067] B
Selection: M | = g
4 9 Component 1 (compT) election anua
4 = Definitions 2 — - -
| 0.05
b [ Boundary System 1 (sys1) w —
b [2] view 1 ] B |
3 D Geometry 1 0.04
“ Materials
b ¢g= Chemistry (chem) 0.03
4 &' Transport of Diluted Species (tds)
b & Transport Properties 1 3 B
D o P Override and Contribution 0.02
b &= NoFlux 1
b & Initial Values 1 I Equation 0.01 -
b & Thin Diffusion Barrier 1 5
b B Transport Properties 2 Reaction Rates o L
b <@ Initial Values 2
b @ Reactions 1 i |
3 Equation View -0.01
Mesh 1
b oo Study 1 0.027 B
I & Results
0.03 T T T T T Im 3
o 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1
Messages Progress Log

Snimek obrazovky 11 priddni reakce a jeji umistnéni

4.5 Chemistry
Chemistry je modul, diky kterého jde naprogramovat reakci. V tomto ptipadé jde o
vratnou reakci, kterd se skladd z huminové kyseliny, barviva a produktu.
a) Species 1 bylo ptidano (pravym tlac¢itkem mysi byl kliknuto na Chemistry a
ptidano Species) a bylo pojmenovano ,,h*
b) Species 2 bylo pfidano stejnym zptsobem a bylo pojmenovano ,,b*
¢) Species 3 bylo ptidano stejnym zpiisobem a bylo pojmenovano ,,p*
d) Dale byla stejnym zptisobem ptidana Reaction
1. Reaction formula:
a. Formula: h+b<=>p
b. Zmacknuto ,,apply
2. Rate constants
a. Byla vybrana moznost specify equilibrium constant
3. Equilibrium Settings
a. Equilibrium constant: User defined
b. Equilibrium constant:. K,qo = 1
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Model Builder

- 1 F =t~

Rl

4 @ dialyza hkmph (root)
4 3 Global Definitions
P Parameters 1
4 Default Model Inputs
i) Materials
Component 1 (comp1)
= Definitions
E] Geometry 1
5 Materials
Chemistry (chem)
. Species: h
. Species: b
. Species: p
L Tihsbe=3p
5 Equation View
Transport of Diluted Species (tds)
£\ Mesh 1
Study 1
Results

.
"

>
b
>
b

v
i

v v

@

Override and Contribution
~ Reaction Formula
Formula:
hebe=>p
Reaction type:

Reversible
A Z”u'i
i

Reaction Rate
¥ Rate Constants
Specify equilibrium constant

[] Use Arrhenius expressions

Forward rate constant:
K

r— ¢ f,
K'=k'1Keq,
~ Equilibrium Settings
Equilibrium constant:

User defined
Equilibrium constant

Keqo 1

Snimek obrazovky 12 definice reakce

m
ke Balance 0.071

Apply

m?/(smol) 0.017

e) Byla oteviena samotnd Chemistry

1. Mixture Properties
a. Phase: liquid

2. Species Matching

-0.02

-0.03

Messages

, EE- -

Progress Log

a. Species solved for: Transport of Diluted Species

b. Bulk species:

Rl

4 % dialyza hkmph (root)
4 & Global Definitions
i Parameters 1
4 Default Model Inputs
' Materials
4 9 Component 1 {comp1)
4 = Definitions

| Boundary System 1 (sys7)
View 1

D Geometry 1

% Materials

i+ Chemistry (chem)

. Species:h

. Species: b

. Species: p

-

3
3
3
b L 1hsbe=>p
35 Equation View

J& Transport of Diluted Species (tds)
Mesh 1
tudy 1
&, Results

b % Datasets
Derived Values
Tables
Concentration, h (tds)
Concentration, b (tds)
Cancentration, p (tds)
Export
Reports

-

i

D

Snimek obrazovky 13 zména fdzi ldtek na kapalné a volba jejich koncentract

i. Species b: molar concentration:cb

ii. Species h: molar concentration:ch

iii. Species p: molar concentration:cp

-1 | Settings
Chemistry
~ Mixture Properties
Type
Diluted species

Thermodynamics

Phase:
Liquid
Density:
Automatic
1 CiMi
p=Ra w=
Z'E’ i €iMi

~ Species Matching
Species solved for:
Transport of Diluted Species

Bulk species.

»
Specie | Type Molar concentration

b Variable o -
h Variable ch -
p Variable @ -

Value (mol/m~3)
Solved for
Solved for

Solved for

~ & Graphics Convergence Plot 1

-0.017

-0.027]

-0.03)

Messages
B 4+~

Progress Log
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4.6 Dokonceni modelu
Pro dokonceni zdkladniho modelu bylo tieba jesté potieba udé€lat nékolik uprav v tds
modulu, které byly zptistupnény az po ptidani Chemistry modulu a také upravit miizku
(Mesh), ktera urCuje detailnost vypoctl
a. V moznosti Transport Properties 1
1. Diffusion:
a. Source: Chemistry

Model Builder ~* Settings ~®  Graphics Convergence Plot 1 s
. sEty Sy Sy Tran Properties Q@ (- @ v & = 2. = - [@
4 @ dialyza hkmph (root) ¥ Domain Selection 2O Hr-@
4 @ Global Definitions ml L L L L L
i Parameters 1 Selection:  All domains 0.077] o
4 Default Model Inputs 1 .
= Materials . . 0.06 r
4 9 Component 1 (comp} = | 2 (overridden) =
4 = Definitions 0.057 -
b [l Boundary System 1 (sys7)
b [2] view 1 |
3 D Geometry 1 0.04
% Materials
4§+ Chemistry (chem) © Override and Contribution 0.03 i
b .1 Species:h .
b . Speciesb Ui 0.02 r
b .1 Species:p Model Input 4
b & 1h+b<=>p : . 0.011 -
4 Equation View b Coordinate System Selection
4 g Jranspurt of Diluted Species (tds) b Convection o1 -
I 8 Transport Properties 1
b B No Flux 1 v Diffusion | |
I EB Initial Values 1 -0.01
b &= Thin Diffusion Barrier 1 Souices
b & Transport Properties 2 G - -0.027] r
b @ Initial Values 2 o -
b @ Reactions 1 Diffusion coefficient 0033 mk
5 Equation View Dch  User defined v o '0.02 '0.04 '0.06 '0.08 0.1
£a Mesh 1 o .

Snimek obrazovky 14 zména zdroje difuze
b. V moZnosti Transport Properties 2
1. Diffusion:
a. Source: Chemistry

c. Reactions 1
1. Reaction rates:
a. Ry reaction rate for species h

b. R.,: reaction rate for species b
C. Ry reaction rate for species p
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Model Builder ~* Settings ~ % Graphics Convergence Plot 1 v
- t =ty R Reactions Q + vy @~ Ev@ BN | «@~ @
4 @ dialyza hkmph (root) = &
4 (1) Global Definitions Label: |Reactions 1 = - 1 L 1 L L
i Parameters 1 . . 0.077 or
4 Default Model Inputs ~ Domain Selection
=) Materials . - 0.067] B
4 9 Component 1 (comp1) Selection: Manual
4 = Definitions 2 . 0.0571 L
B[] Boundary System 1 (sys7) w -
b [2] view 1 P M B L
b [A] Geometry 1 & 0.04
i Materials
4 i+ Chemistry (chem) 0.03
b .l Species:h
b .k Species:b . - 0.027] B
i Sp ) > Override and Contribution
.. Species: p
1:h#b<=>p b Equation 0.017] B
T Equation View
4 &' Transport of Diluted Species (tds) ~ Reaction Rates _ L
| ¥ Transport Properties 1 0
b 25 NoFlux 1 Reh Reaction rate for species h (chem) e B
P iti -0.017] B
G Imjual Values 1 Rep Reaction rate for species b (chem) -
[ &= Thin Diffusion Barrier 1
| <M Transport Properties 2 Rep  Reaction rate for species p (chem) e B -0.027] I
b B Initial Values 2
b @ Reactions 1 0.037 mf
Equation View o '0.02 '0.04 '0.06 'o.08 o1
£ Mesh 1
b Study 1 Messages Progress Log
b =
&= Results B~ 4~
/. v s v s
Snimek obrazovky 15 vloZeni reakcnich konstant
d. Mesh 1
1. Segence Type:
a. Physics-controlled mesh
2. Physics-controlled mesh
a. Element size: Finer
Model Builder R Se‘[ﬂngg ~ & Graphics Convergence Plot 1 v
- S R e Mesh ¢ 2 v i e (e-&-BN ~25- @A
4% dialyza hkmph (root} & Build Al e
4 & Global Definitions ml L L L L L
"i Parameters 1 Label: Mesh 1 = 0.077] or
(4; Default Model Inputs
%) Materials ¥ Sequence Type 0.06 o
4 9 Component 1 (comp])
il P - (comp?) Physics-controlled mesh v
= Definitions 0.05 -
» 2 Boundary System 1 (5ys7) ~ Physics-Controlled Mesh
b [2] view 1 0.047] B
» 2] Geometry 1 Element size: ’
“ Materials
4 ;3 Chemistry (chem) Finer v 0.03
b .k Species:h »
b Ssedesh Contributor Use 0.02 L
b % Speciesip Chemistry (chem) ~
3 Transport of Diluted Species (tds) ~ 0.01 L
4 &' Transport of Diluted Species (tds) o L
> & Transport Properties 1
» B5 No Flux 1 | |
b B Initial Values 1 -0.01
b &= Thin Diffusion Barrier 1
) @ Transport Properties 2 0.027 I
b @ Initial Values 2
» @ Reactions 1 0.031 m
g B : T T T T T T
Equation View o 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1
/A Mesh 1
o Study 1 Messages Progress Log

b
P &=, Results

=]
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4.7 Vykresleni vysledki
Po tomto namodelovéni uz zbyva pouze vykreslit vysledky, respektive provést studii.
Tyto kroky byly provedeny ve Study 1.
a) Step 1. Time Dependent
1. Study settings:
a. Time unit: min
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b) Po této findlni uprave, kterou byla zménéna casova jednotka vypocti ze sekund
na minuty, bylo provedeno vykresleni vysledkt, respektive vypocitdna zména
koncentrace latek, zatimco difundovaly a reagovaly za téchto podminek

tlacitkem ,,compute*

Zobrazeni vysledka
1. Prvni latka, ktera byla pozorovana, byla huminové kyselina. S tim, ze ji

.7

v systému bylo mnohondsobné vice, tak se jeji koncentrace v Case témet

nezménila.

a. Koncentrace v ¢ase 0 minut

Builder

5 Etv Elv

l

1. Species: h
. Species:b
. Species: p

v v v v e

L 1:h+be=>p
5 Equation View

Transport of Diluted Species (tds})
@ Transport Properties 1
25 No Flux 1
B Initial Values 1
& Thin Diffusion Barrier 1
@ Transport Properties 2
@ Initial Values 2
@ Reactions 1
2 Equation View
Mesh 1
Study 1

Step 1: Time Dependent
olver Configurations
Solution 1 (so(1)
m

I s Dependent Variables 1
b Y Time-Dependent Solver 1
Results
= Datasets
Derived Values
= Tables
B Concentration, h (tds)
W surface 1
Streamline 1
M Concentration, b (tds)
M Concentration, p (tds)
& Export

Add P!

4 Compile Equations: Time Depende

ot

Settings

2D Plot Group

@ Plot - + -+

Label: Concentration, h (tds)
¥ Data
Dataset: Study 1/Solution 1 (sal1)

Time (min}: 0

Selection
Title

~ Plot Settings

View: Automatic

x-axis label: []

y-axis label: [

[[] Show hidden entities

[[] Propagate hiding to lower dimensions
Plot dataset edges
Color: From theme

Frame:  Material (X,Y,2)

¥ Color Legend

Show legends
[7] Show masimum and minimum values
["1 Show units

Attributes

Select Export
Graphics  Convergence Plot 1
Qa@v by @)@ - @ ¢
Time=0 min Species h: Surface: Concentration (mol/m?)
m - ; . . . =
0.07
0.06 - 4
0.05F .

-0.01+

-0.02

-0.03

-0.04 bt .

0 0.02

Messages

EE-+-

Progress

0.04 0.06

Log

Snimek obrazovky 17 koncentrace huminové kyseliny v ¢ase 0 minut

Mode

.
-

S

v -

b. Koncentrace v ¢ase 10 minut

| Builder
s St~

Species: h
Species: b
Species: p

b
»
»
b

L 1 h+b<=sp
A

T Equation View

Jm Transport of Diluted Species (tds)
> & Transport Properties 1

> B5 No Flux 1

» & Initial Values 1

b &= Thin Diffusion Barrier 1

> @ Transport Properties 2

b @@ Initial Values 2

[ @ Reactions 1

5 Equation View

Mesh 1

© Study 1

- Step 1: Time Dependent
Solver Configurations
Solution 1 {s0l1)

b uew Dependent Variables 1
b [V Time-Dependent Solver 1
Results
= Datasets
Derived Values
= Tables
M Concentration, h (tds)
M surface 1
Streamline 1
B Concentration, b (tds)
M Concentration, p (tds)
& Export

%-: Compile Equations: Time Depende

& Plot #- + —+ -+

Label: Concentration, h (tds)
¥ Data
Dataset: Study 1/Solution 1 (sol1)
Time (min): 10
Selection
Title

~ Plot Settings

View: Automatic
x-axis label: []
y-axis label: [

[] Show hidden entities

[] Prapagate hiding to lower dimensions
Plot dataset edges
Color: From theme

Frame:  Material (X,Y,2)

~ Color Legend

Show legends
["] Show maximum and minimum values
[C1 Show units

Graphics ~Convergence

aa®

Plot 1

Ly @@ - @8

Time=10 min Species h:

Surface: Concentration (mol/m?)

0.08 m

m T T

-0.01

-0.02

-0.03F

-0.04 bt 1

0.02

Messages

B~ 4~

Progress

0.04 0.06 0.08

Log

Snimek obrazovky 18 koncentrace huminové kyseliny v ¢ase 10 minut
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4 @ Global Definitions
Pi Parameters 1
4% Default Model Inputs
%) Materials
4 9 Component 1 (compT)
b = Definitions
b [~] Geometry 1
: Materials
Chemistry (chem)

<@’ Transport of Diluted Species (tds)

b @B Transport Properties 1
b BS NoFlux 1
b @ Initial Values 1
b €3 Thin Diffusion Barrier 1
b @ Transport Properties 2
b @ Initial Values 2
b @ Reactions 1
3 Equation View
Mesh 1
Study 1
Results
Datasets
Derived Values
= Tables
M Concentration, h (tds)
M Concentration, b (tds)
W Concentration, p (tds)
1D Plot Group 4
- Line Graph 1
- Line Graph 2
- Line Graph 3
& Export
# Reports

[N

@

N

2.

Druhou pozorovanou latkou bylo barvivo. Vzhledem k tomu, ze reakce

dosahuje rovnvahy po 10 minutach, tak se také jeho koncentrace v ¢ase moc

nezménila.
a. Koncentrace v ¢ase 0 minut

~*  Settings
2D Plot Group Qa@
@ Plot -~ -

~ % Graphics

Time=0 min

Convergence Plot 1

< 8

Gov@¢

Species b:  Surface: Concentration (mol/m?)

Label:  Concentration, b (tds) F m E
~ Data .06
Dataset: Study 1/Solution 1 (sol1) RE
0.05f
Time (min): 0 -
. 0.04f
Selection
Title 0.03k
v Plot Settings
0.02f
View: Automatic AREN]
0.01f
x-axis label: []
y-axis label: [] ok
[ Show hidden entities
[[] Propagate hiding to lower dimensions -0.01-
Plot dataset edges
0.02
Color:  From theme -
Frame:  Material (X,Y,2) e 0.03L
~ Color Legend
Table
Show legends Em-
[ Show maximum and minimum values
[ Show units
Position: [} Right v
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Model Builder

=

4 @ Global Definitions

Pi Parameters 1

4% Default Model Inputs
%) Materials
Component 1 (comp1)
= Definitions
[%] Geometry 1

: Materials
Chemistry (chem)

')

s Transport of Diluted Species (tds)

b @B Transport Properties 1
5 No Flux 1
b @ Initial Values 1
b €3 Thin Diffusion Barrier 1
b @ Transport Properties 2
b @ Initial Values 2
b @ Reactions 1
3 Equation View
Mesh 1
Study 1
Results
Datasets
Derived Values
= Tables
M Concentration, h (tds)
M Concentration, b (tds)
W Concentration, p (tds)
1D Plot Group 4
- Line Graph 1
- Line Graph 2
- Line Graph 3
& Export
# Reports

[N

@

N

b. Koncentrace v ¢ase 10 minut

~ % Graphics

& Plot K- +« -

Time=10 min

0.04 0.06

0.02

-0.02 0 0.08 0.1 0.12
Messages ~ Progress Log
P

0 minut

Convergence Plot 1

< 8

Gov@¢

Species b:  Surface: Concentration (mol/m?)

Label:  Concentration, b (tds) F m E
~ Data .06
Dataset: Study 1/Solution 1 (sol1) RE
0.05f
Time (min): 10 -
2 0.04
Selection
Title 0.03k
v Plot Settings
0.02f
View: Automatic AREN]
0.01f
x-axis label: []
y-axis label: [] ok
[ Show hidden entities
[[] Propagate hiding to lower dimensions -0.01-
Plot dataset edges
0.02
Color:  From theme -
Frame:  Material (X,Y,2) e 0.03L
~ Color Legend
Table
Show legends Em-
[ Show maximum and minimum values
[ Show units
Position: [} Right v

-0.02 0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 0.12
Messages ~ Progress Log
P
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3. Posedni pozorovanou latkou byl produkt, u kterého se zména koncentrace

v Case vyrazn¢ meénila.
a. Koncentrace v ¢ase 0,1 minuty

(v case 0 minut se objevuje chyba)
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Model Builder ~*  Settings ~ % Graphics Convergence Plot 1

-t sE E - 2D Plot Group a~[E Ly (@3 @ &
b [~] Geometry 1 & Plot k- «~ -
Materials Time=0.1 min Species p:  Surface: Concentration (mol/m?)
b s} Chemistry (chem) Label:  Concentration, p (tds) C m . T T T T T T T
4 &' Transport of Diluted Species (tds)
b 28 Transport Properties 1 v Data 0.06
b BS NoFlux 1
» 2 Initial Values 1 Dataset: Study 1/Solution 1 (sol1) RE 005k
b €3 Thin Diffusion Barrier 1 Time (min): | 0.1 -
b @ Transport Properties 2
b @ Initial Values 2 Selection 0.04
b @ Reactions 1 =
24 Equation View Title 0.03
Mesh 1 v Plot Settings
4~ Study 1 0.02}
Step 1: Time Dependent View: ABIERS v 5
x-axis label: [] oorr
4 3§ Compile Equations; Time Depende  y_ayic jabel; [] ok
A\ Warnings 1
b uv Dependent Variables 1 (2] Show hidden entities
b [V Time-Dependent Solver 1 [ Propagate hiding to lower dimensions 0.011
4 & Results Plot dataset edges
b % Datasets 0.02}
Derived Values Color:  From theme -
Tables Frame:  Material (X,Y,2) - 0.03k L L L L n n n
M Concentration, h (tds) -0.02 0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 0.12

Concentration, b (tds)
W Concentration, p (tds)
* 1D Plot Group 4

~ Color Legend
Table  Progress Log

EEE

Show legends

e orepn ! [ Show maximum and minimum values
Line Graph 2
* Line Graph 3 [ Show units
o Position: [ Right .
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b. Koncentrace v ¢ase 1 minuta

Model Builder - ~ % Graphics Convergence Plot 1
-t sE 2 Group -~ EE @ &
b [2] Geometry 1 & Plot k- < &
i Materials Species p:  Surface: Concentration (mol/m?)
3+ Chemistry (chem) Label:  Concentration, p (tds) C m — T T T T
&’ Transport of Diluted Species (tds)
b 28 Transport Properties 1 v Data 0.06
b BS NoFlux 1
» BB Initial Values 1 Dataset: Study 1/Solution 1 (sol1) RE 005k
b €3 Thin Diffusion Barrier 1 Time (min): | 1 -
b @ Transport Properties 2
b @ Initial Values 2 Selection 0.04
b @ Reactions 1 §
244 Equation View Title 0.03
Mesh 1 v Plot Settings
4~ Study 1 0.02}
Step 1: Time Dependent View: ABIERS < &
4 T Solver Configurations 0.01}1
4 [ Solution 1 (sot1) e labe YAl
4 3§ Compile Equations; Time Depende  y_ayic jabel; [] ok
A\ Warnings 1
b uv Dependent Variables 1 (2] Show hidden entities
b [V Time-Dependent Solver 1 [ Propagate hiding to lower dimensions 0.011
4 & Results Plot dataset edges
b % Datasets 0.02}
Derived Values Color:  From theme -
Tables Frame:  Material (X,Y,2) e 0.03k L L L n
M Concentration, h (tds) -0.02 0 0.02 0.04 0.06

I Concentration, b (tds)
W Concentration, p (tds)
* 1D Plot Group 4
¥ Line Graph 1
* Line Graph 2
Line Graph 3

~ Color Legend
Table  Progress Log

EEE

N

Show legends

[ Show maximum and minimum values
[ Show units

Position: [} Right v
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c. Koncentrace v ¢ase 3 minuty

0.08

x107°

x107
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Model Builder .

=

b [~] Geometry 1
Materials
Chemistry (chem)
&’ Transport of Diluted Species (tds)
b @B Transport Properties 1
b B NoFlux 1
b @ Initial Values 1
b €3 Thin Diffusion Barrier 1
b @ Transport Properties 2
b @ Initial Values 2
b @ Reactions 1
3 Equation View
Mesh 1
4~ Study 1
Step 1: Time Dependent

£ Compile Equations: Time Depende
A\ Warnings 1
b s Dependent Variables 1
b Y5 Time-Dependent Solver 1
Results
Datasets
Derived Values
= Tables
M Concentration, h (tds)
Concentration, b (tds)
W Concentration, p (tds)
* 1D Plot Group 4
* Line Graph 1
* Line Graph 2
* Line Graph 3

R
@

N

& Plot K- +« -

Label:  Concentration, p (tds) 5
~ Data
Dataset: Study 1/Solution 1 (sol1) > &
Time (min): 3 -
Selection
Title

~ Plot Settings

View: Automatic AREN]
x-axis label: []
y-axis label: []

[ Show hidden entities

[] Propagate hiding to lower dimensions

Plot dataset edges
Color:  From theme -

Frame: Material (XY,2) e

~ Color Legend

Show legends
[ Show maximum and minimum values

[ Show units

Position: [} Right v

Graphics  Convergence Plot 1
o L B

Time=3 min

Species p: Surface: Concentration (mol/m?)

m S T

-0.01+

-0.02

-0.03L

-0.02 0 0.02

Table  Progress Log
e 4+~
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d. Koncentrace v ¢ase 5 minut

Model Builder .

=

b [~] Geometry 1
% Materials
b si+ Chemistry (chem)
&’ Transport of Diluted Species (tds)
b @B Transport Properties 1
b B NoFlux 1
b @ Initial Values 1
b €3 Thin Diffusion Barrier 1
b @ Transport Properties 2
b @ Initial Values 2
b @ Reactions 1
3 Equation View
Mesh 1
4~ Study 1
Step 1: Time Dependent
Solver Configurations
Solution 1 (sol1)
£ Compile Equations: Time Depende
A\ Warnings 1
b s Dependent Variables 1
b Y5 Time-Dependent Solver 1
Results
Datasets
Derived Values
= Tables
M Concentration, h (tds)
I Concentration, b (tds)
W Concentration, p (tds)
* 1D Plot Group 4
* Line Graph 1
* Line Graph 2
* Line Graph 3

4

R
@

N

2 %)

& Plot K- +« -

Label;  Concentration, p (tds) 5
~ Data
Dataset: Study 1/Solution 1 (sol1) AR ES
Time (min): 5 -
Selection
Title

~ Plot Settings

View: Automatic AREN]
x-axis label: []
y-axis label: []

[ Show hidden entities

[] Propagate hiding to lower dimensions

Plot dataset edges
Color:  From theme -

Frame: Material (XY,2) e

~ Color Legend

Show legends

[ Show maximum and minimum values
[ Show units
Position: [} Right v
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*  Graphics Convergence Plot 1
SO -

Time=5 min

0.04

0.06

tration (mol/m?)

m S T

-0.01+

-0.02

-0.03L

Species p:  Surface: Concen

-0.02 0 0.02

Table  Progress Log
e 4+~

v ¢ase 10 minut

e. Koncentrace v ¢ase 10 minut
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0.06
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Model Builder

t oy SEYEE-
b [~] Geometry 1
% Materials
b si+ Chemistry (chem)
4 &' Transport of Diluted Species (tds)
b @B Transport Properties 1
b B NoFlux 1
b @ Initial Values 1
b €3 Thin Diffusion Barrier 1
b @ Transport Properties 2
b @ Initial Values 2
b @ Reactions 1
3 Equation View
Mesh 1
Study 1
Step 1: Time Dependent
Iver Configurations
lution 1 (sol1)

A\ Warnings 1
b s Dependent Variables 1
b Y5 Time-Dependent Solver 1
Results
Datasets
Derived Values
= Tables
b M Concentration, h (tds)
b I Concentration, b (tds)
» M Concentration, p (tds)
4 ~% 1D Plot Group 4
* Line Graph 1
* Line Graph 2
* Line Graph 3

@

4.

{ Compile Equations: Time Depende

~ % Graphics Convergence Plot 1 T
5 B Qa@y i Ly @@ e
& Plot -~ - - &
Time=10 min Species p: Surface: Concentration (mol/m?)
Label:  Concentration, p (tds) ; m — T T T T
x107
~ Data 0.06
Dataset: Study 1/Solution 1 (sol1) RE
0.05 1 2
Time (min): 10 -
Selection 0.04
Title 0.03- s
v Plot Settings
0.02
View: Automatic AREN]
0.01
x-axis label: [] 1o
y-axis label: [] ok
[ Show hidden entities
[[] Propagate hiding to lower dimensions -0.01- 1 5
Plot dataset edges
-0.02
Color:  From theme -
Frame:  Material (X,Y,2) e 0.03k L L L L L L P o
-0.02 0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 012 m
~ Color Legend
Table Progress Log v
Show legends B 4~

[ Show maximum and minimum values
[ Show units
Position: [} Right v
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Po zjisténi, ze by bylo lepsi vykreslit vysledky ve vétsim ¢asovém horizontu,
byl pozménén krok vykreslovani a kone¢ny cas. krok 0,1 minut byl zménén
na 1 minutu a konec vykreslovani byl pfesunut na 600 minut a opét bylo
pouzito tlac¢itko ,,compute “.

Model Builder v 4 Settings YR G
i TET-E S Time Dependent Q
PN 1 h+b<=>p = Compute (* Update Solution -
5 Equation View
4 g’ Transport of Diluted Species (tds) Label: Time Dependent £ 0
I @B Transport Properties 1 .
b 2= No Elux 1 w Study Settings 0
b B Initial Values 1 ] . ;
b € Thin Diffusion Barrier 1 Time unit min 9 .
b @ Transport Properties 2 Output times:  range(0,1,600) min
[> @@ Initial Values 2
' @ Reactions 1 Tolerance: Physics controlled & 0
3 Equation View . i
2 Mesh 1 Results While Solving 0
4 " Study 1 v Physics and Variables Selection =
. Step 1: Time Dependent 0
4 . Solver Configurations ] Modify model configuration for study step
4 [ solution 1 (sol1) " 0
b ﬁg Compile Equations: Time Depende Physics interface Solve for | Equation form
ppww Dependent Variables 1 ® | Chemistry (chem) ¥ Automatic (Time depen...
P I\'g Time-Dependent Solver 1 ® Transport of Diluted Species (t... = Automatic (Time depen...
4 & Results
I % Datasets Values of Dependent Variables -0
: Derived Values .
B Tables Mesh Selection 0
4 W Concentration, h (tds) Adaptation
M Surface 1 0
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a. Koncentrace huminové kyseliny v ¢ase 600 minut
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Model Builder v

* Line Graph 1
* Line Graph 2
* Line Graph 3

[ Show maximum and minimum values
[ Show units

Position: [} Right

~ % Graphics Convergence Plot 1 vz
- | sEt o 5D Plot Groun .- @@ @ f
b [~] Geometry 1 & Plot k= +~ - o
Materials Species h:  Surface: Concentration (mol/m?)
b i+ Chemistry (chem) Label: | Concentration, h (tds) ; mo T T T T T T I .
4 &' Transport of Diluted Species (tds) x10
b B Transport Properties 1 v Data 0.06 4
b BS NoFlux 1 = 45
b B Inial Values 1 Dataset: Study 1/Solution 1 (sol) 9 ool i
» € Thin Diffusion Barrier 1 Time (miny: 600 B 40
» @ Transport Properties 2
b @ initial Values 2 Selection ooar 1 35
> @ Reactions 1 -
24 Equation View Title 0.03 1 3
Mesh 1 ~ Plot Settings
Study 1 0.02}- 1
Step 1: Time Dependent B Automatic 2 2
0.01} 1
x-axis label: [] 20
wr
4 B Compile Equations: Time Depende 1 2. jabel, (] ol ]
A\ Warnings 1 15
b s Dependent Variables 1 (0] show hidden entities
b s Time-Dependent Solver 1 [[] Propagate hiding to lower dimensions 0.011 1 10
& Results Plot dataset edges
> % Datasets o = 0.02} B 5
Derived Values olor: - (iIoMieNe
= Tables frame: | Material (X,Y,2) - 003k, \ \ \ \ \ \ L 0
» M Concentration, h (tds) -0.02 ) 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 012 m
3 Concentration, b (tds) ~ Color Legend
13 Concentration, p (tds) Table Progress Log v
4 1[3 Tut (;ruu;;‘: Show legends e 4+~
, Line Grap [] Show maximum and minimum values
* Line Graph 2
? Line Graph 3 1 show units
S Position: [} Right v
imek ob k k huminové kyseli y ]
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b. Koncentrace barviva v ¢ase 600 minut
Model Builder v ~ % Graphics Convergence Plot 1 o
SRR 20 Pt Group - EEO- e
b [~] Geometry 1 & Plot k= +~ - o
% Materials Species b:  Surface: Concentration (mol/m?)
b i+ Chemistry (chem) Label: | Concentration, b (tds) ; mo T T T T T T I .
4 &' Transport of Diluted Species (tds) x10
b B Transport Properties 1 v Data 0.06 4
b BS NoFlux 1 =
b B Inial Values 1 Dataset: Study 1/Solution 1 (sol) 9 ool i
» € Thin Diffusion Barrier 1 Time (miny: 600 B
» @ Transport Properties 2
b @ Initial Values 2 Selection o04r |
> @ Reactions 1 -
£ Equation View i 0031 1
Mesh 1 ~ Plot Settings
Study 1 0.02}- 1
Step 1: Time Dependent - 488
P P View: Automatic 3
Solver Configurations 0.01F J
4 [ Solution 1 (sot1) x-axis label: []
4 5 Compile Equations: Time Depende y-ais label: [ ol i
A\ Warnings 1
b uv Dependent Variables 1 (2] Show hidden entities
b [V Time-Dependent Solver 1 [ Propagate hiding to lower dimensions 0.011 1
& Results Plot dataset edges
> % Datasets o = 0.02} B
Derived Values olor: - (iIoMieNe
= Tables frame: | Material (X,Y,2) - 003k, \ \ \ \ \ \ L
» M Concentration, h (tds) -0.02 0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 012 m
b M Concentration, b (tds) ~ Color Legend
13 Concentration, p (tds) Table Progress Log v
4~ 1D Plot Group 4 Show legends EEE -
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c. Koncentrace produktu
1.V case 30 minut
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b [~] Geometry 1
Materials
Chemistry (chem)
&’ Transport of Diluted Species (tds)
b @B Transport Properties 1
b B NoFlux 1
b @ Initial Values 1
b €3 Thin Diffusion Barrier 1
b @ Transport Properties 2
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ii.  V ¢ase 300 minut
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. v .
tv. 'V case 600 minut
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4.8 Zpracovani vysledkii
Z davodu, ze v systému probiha reakce, bylo nutné zkontrolovat vysledky jednotlivych
latek podle jejich umisténi a také zmény koncentraci v Case.
a) Datasets
1. Byl pfidan horizontalni fez pomoci funkce Cut Line 2D
a. Line data:
1. X point 1:0; point 2:0.1
. Y point 1:0.02; point 2:0.02
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~* Graphics
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b) V nabidce funkci v zalozce Results byla vybrana a ptidana /D Plot Group
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Line markers

Marker. ~ None
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CutLine 2D 1 -
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Al

Default from preferences (1)

4. Byl ptidén Line Graph 2

a. Data:
i.

b. y-axis:
i.

-

Graphics
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Table Progress
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6. Byl ptidan Line Graph 2
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vzddlenosti

¢) Datasets
1. Byl ptidan bod vybrany v ndhodném misté na levé strané¢ membrany pomoci
funkce Cut Point 2D
a. Point Data

i.  Entry method:Coordinates
. X:0.02
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. Y:0.02

Model Builder L)

t L =Ety By S~
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2. Stejnym zplisobem byl vytvofen bod na pravé strané

a. Point data Point Data

i.  Entry method:Coordinates
. X:0.02

. Y:0.02

Model Builder .

-t | TE YRS
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a) V nabidce funkci v zaloZce Results byla vybrana a ptidana /D Plot Group

1. Byl ptidan Point Graph 1
a. Data:
1. Dataset: Cut Point 2D 1
2. y-Axis Data:
a. Expression: cb
3. Plot
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Snimek obrazovky 39 zdvislost koncentrace barviva na case v bodé [0.02;0.02]
Byl vytvor f zavislosti k barvi ¢ bod¢ [0.02;0.02
yl vytvoren graf zavislosti koncentrace barviva na ¢ase v bodé¢ [0.02;0.02]
b) V nabidce funkci v zaloz Its byla vybri fida /
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1. Byl ptidan Point Graph 2
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¢) V nabidce funkci v zéloZce Results byla vybrana a ptidana /D Plot Group

1.

Byl ptidan Point Graph 3
a. Data:
1.  Dataset: Cut Point 2D 2

. y-Axis Data:

a. Expression: cb

. Plot
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d) V nabidce funkci v zéloZce Results byla vybrana a ptidana /D Plot Group
1. Byl ptidan Point Graph 4

a. Data:

1.  Dataset: Cut Point 2D 2

2. y-Axis Data:
a. Expression: cp

Plot
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b. Zmény koncentraci

Pro zjisténi sorpénich vlastnosti byla vedena simulace vicekrat, pokazdé s jinou
koncentraci barviva.

1. Koncentrace 0,05 g/l

a. Koncentrace byla zménéna v Parameters 1
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b @ Initial Values 2
b @ Reactions 1 o
3 Equation View
Mesh 1 0.01]
4 Study 1
L% Step 1: Time Dependent 0.0
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b. Koncentrace byla zménéna v Initial Values 1
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c. Pomoci ,,Compute “ v sekci Study 1 byly zjistény koncentrace
d. Koncentrace huminové kyseliny v ¢ase 600 minut
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g. Koncentrace latek v zavislosti na poloze
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2. Koncentrace 0,08 g/l
Stejnym zplisobem, jako u minulého ptipadu byla koncentrace zménéna na 0,08
g/l. Tato hodnota odpovida redlnym dattim. Poté byly vysledky vykresleny.

a. Koncentrace huminové kyseliny v ¢ase 600 minut
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3. Koncentrace 0,1 g/l

Stejnym zpiisobem, jako u minulého a pfedminulého ptipadu byla koncentrace

zménéna na 0,1 g/l. Poté byly vysledky vykresleny.
a. Koncentrace huminové kyseliny v ¢ase 600 minut

Model Builder
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4 T Solver Configurations
olution 1 (sol1)
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b. Koncentrace barviva v ¢ase 600 minut
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c. Koncentrace produktu v ¢ase 600 minut
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d. Koncentrace latek v zavislosti na ¢ase
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e. Koncentrace barviva v bod¢ [0.02;0.02]
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f. Koncentrace huminové kyseliny v bod¢ [0.08;0.02]
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5 VYSLEDKY A DISKUZE

Pti srovnavani vysledkl bylo rozhodnuto, ze jednotlivé vysledky mezi sebou budou srovnany
v ¢ase 600 minut. To z toho diivodu, Ze reakce je v rovnovaze. Vzhledem k neménné prakticky
neménné koncentrace huminové kyseliny byly sledované koncentrace produktu a barviva. Poté
byla data srovnana s realnymi vysledky, které byly ziskany z diplomové prace Ing. Bélusové
[40].

5.1 Vysledky pri piivodni koncentraci barviva 0,01 g/l

Time=600 min Species b: Surface: Concentration (mol/m®)
m - T T T T 1 1 1 1 -

x107?

0.06 ]
0.05F ]
0.04
0.03F
0.02

1 4.88

0.01F

-0.01F E

-0.02 B

'0.03 - 1 1 1 1 1 1 1 1 -
-0.02 0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 0.12 m

Vyslednd koncentrace 1 koncentrace barviva v rovhovdze o ptivodni koncentrace 0,01 g/1

Pti koncentraci barviva 0,01 g// Ize vidét, Ze po docileni rovnovéahy lze pozorovat, Ze na levé i
pravé strané¢ membrany je koncentrace barviva 4,88- 1073 mol - m~3. Kdyby reakce neprobé&hla
viibec, tak se rovnovaha ustali na 0,5- 1073 mol - m™3. Tim padem v kazdé komofte chybi 0,12
1073 mol - m™~3 . Z toho vyplyva, ze muselo zreagovat 2,4- 10~° mol - m~3,

coz jde 1épe vidét na grafu 1:
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Point Graph: Concentration (mol/m?)
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—
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Time (min})

Graf 1koncentrace barviva v zdvislosti na case pri ptivodni koncentraci 0,01 g/1

Vysledky se i potvrdily na vysledné koncentraci 2 a na grafu 2:

Time=60 min Species p: Surface: Concentration (mol/m®)
m - T T T T T 1 T T =
x107
0.06 ]
0.05F ]
20
0.04 7
0.03F T 115
0.02 .
0.01F T 110
ol -
-0.01f T 5
-0.02 ]
'003 C 1 1 1 1 1 1 1 1 - 0

-0.02 0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 0.12 m

Vyslednd koncentrace 2 koncentrace produktu v rovnovdze pri ptivodni koncentraci barviva
0,01g/1
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Point Graph: Concentration (mol/m?)
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Graf 2 koncentrace produktu v zdvislosti na case pri ptivodni koncentraci barviva 0,01 g/1

Na vysledné koncentraci 2 a na grafu 2 lze vidét, Ze podle métitka koncentrace produktu
odpovida.

To znamena, 7e huminova kyselina na sebe navazala 2,4- 10™> mol-m™3 barviva, coz
odpovida 2,40 %.

Stejnym zplisobem se pokracovalo 1 u ostatnich vysledka.
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5.2 Vysledky pii ptivodni koncentraci barviva 0,05g/1

Time=600 h Species b: Surface: Concentration (mol/m?)
m - 1 T T T T T T 1 -

0.06 B

0.05F B

0.04 -

0.03F

0.02

1 0.0244
0.01F

-0.01F B

-0.02 E

'0.03 - 1 1 1 1 1 1 1 1 -
-0.02 0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 m

Vyslednd koncentrace 3 koncentrace barviva v rovnovdze o ptivodni koncentrace 0,05 g/I

Pti koncentraci barviva 0,05 g/l 1ze vidét, ze po docileni rovnovahy lze pozorovat, ze v celém
systému je koncentrace barviva 0,0244 - 103 mol - m~3. Z toho vyplyva, Ze muselo zreagovat
1,22-107* mol - m~2 barviva,

coz jde 1épe vidét na grafu 3:

Point Graph: Concentration (mol/m?)
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0.03- | i
0.028 | -
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Graf 3 koncentrace barviva v zdvislosti na case pri ptivodni koncentraci 0,05 g/1
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Opét se to potvrdilo na vysledné koncentraci 4 a grafu 4:

Time=600 h Species p: Surface: Concentration (mol/m?)
m - 1 T T T T T T 1 -
0.06 T
0.05F T 0.001
0.04 7
1 0.0008
0.03F ]
0.02 .
1 0.0006
0.01F ]
ol | 1 0.0004
-0.01F ]
0.0002
-0.02 .
0.03F ! ] ] 1 1 1 L 0

-0.02 0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 m

Vyslednd koncentrace 4 koncentrace produktu v rovnovdze pri ptivodni koncentraci barviva
0,08 g/1

Point Graph: Concentration {mol/m?)
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Graf 4 koncentrace produktu v zdvislosti na case pri ptivodni koncentraci barviva 0,05 g/1

kde lze vidét, ze podle méfitka koncentrace produktu odpovida.
To znamena, e huminova kyselina na sebe navizala 1,22:10™* mol-m™3 barviva, coz
odpovida 2,44 %.
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5.3 Vysledky pri piivodni koncentraci barviva 0,08 g/1

U piipadu s koncentraci 0,08 g/l byly vysledky porovnany i s grafem od Ing. B&luSové, protoze
délala realny pokus, ktery byl volnou ptedlohou modelace. UZ na prvni pohled lze vidét, Ze neni
tteba zachdzet do hloubky zkoumat vysledky dopodrobna, protoze jeji reakce probihala desitky
dni, zatimco tato simulace se ustélila uz po nékolika minutach.

Time=600 h Species b: Surface: Concentration (mol/m?)
m - 1 T T T 1 1 1 1 -

0.06 B

0.05F B

0.04

0.03F

0.02

1 0.03906

0.01F

-0.01F E

-0.02 B

-0.03 1 1 1 1 1 1 1
-0.02 0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 m

Vyslednd koncentrace 5 koncentrace barviva v rovhovdze o ptivodni koncentrace 0,08 g/1

U tohoto piipadu se koncentrace ustalila na 0,03906 mol - m~3. Z toho vyplyva Ze zreagovalo
0,00188 mol - m~3 barviva,
coz jde 1épe vidét na grafu 5:
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Point Graph: Concentration (mol/m?)
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Graf 5 koncentrace barviva v zavislosti na ¢ase pri ptivodni koncentraci 0,08 g/1

Opét se to potvrdilo na vysledné koncentraci 6 a grafu 6:

Time=600 h

m

0.06

0.05

0.04

0.03

0.02

0.01

-0.01

-0.02

-0.03

Species p: Surface: Concentration (mol/m?¥)

-0.02

0

0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 m

600

0.0018

0.0016

0.0014

1 0.0012

1 0.001

1 0.0008

1 0.0006

0.0004

0.0002

Vyslednd koncentrace 6 koncentrace produktu v rovnovdze pri ptivodni koncentraci

barviva 0,08 g/1
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Point Graph: Concentration (mol/m?)
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Graf 6 koncentrace produktu v zdvislosti na case pri ptivodni koncentraci barviva 0,08 g/1

kde lze vidét, ze koncentrace produktu dosahla 0,00188 mol - m~3. Tato koncentrace odpovida
2,35 %.
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2 »
© 60 -
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g 30 1 24,1 mg "
2 1
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g X X
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(=]
s
= 0 T T T T T T - . .
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doba trvani difuzniho (dialyzacniho) procesu [dny]

Snimek obrazovky 69 snimek grafu z prdce Ing. BéluSové popisujici zménu koncentrace
Septonexu v zdvislosti na Case [40]
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Rovnovéha reakce huminové kyseliny se septonexem v realném ptipadé nastala po 9 tydnech,
coz bylo potvrzeno po 12 tydnech a hodnota byla ustalena okolo 14 mg/l. Kdyz tyto hodnoty
byly srovnany s modelem, kde byla rovnovéaha docilena po necelych 10 minutach na hodnoté
39,06 mg/l, tak bylo jasné, ze model jesté neodpovida skutecnosti a je tieba ho upravit, aby
fungoval.

5.4 Vysledky pri piivodni koncentraci barviva 0,1 g/l
I ptes to, ze se ukazalo, Ze model neodpovida realité, tak byly vyhodnocen 1 vysledky pfi
koncentraci barviva 0,1 g/I.

Time=600 h Species b: Surface: Concentration (mol/m?)
m - 1 T T T 1 1 1 1 -

0.06 B

0.05 E

0.04

0.03

0.02

1 0.04884

0.01

-0.01F E

-0.02 B

-0.03E 1 1 1 1 1 1 1
-0.02 0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 m

Vyslednd koncentrace 7 koncentrace barviva v rovhovdze o ptivodni koncentrace 0,1 g/1

U tohoto piipadu se koncentrace ustalila na 0,04884 mol - m~3. Z toho vyplyva Ze zreagovalo
0,00232 mol - m~3 barviva,
coz jde 1épe vidét na grafu 7:
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Graf 7 koncentrace barviva v zdvislosti na ¢ase pri ptivodni koncentraci 0,1 g/1

Opét se to potvrdilo na vysledné koncentraci 8 a grafu 8:

Time=600 h

m

0.06
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Vyslednd koncentrace 8 koncentrace produktu v rovnovdze pri ptivodni koncentraci

barviva 0,1 g/1
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Graf 8 koncentrace produktu v zdvislosti na case pri piivodni koncentraci barviva 0,1 g/1

kde lze vidét, Ze koncentrace produktu dosahla 0,00232 mol - m~3. Tato koncentrace odpovida
2,38 %.

Pti srovnani vysledkd pozorujeme, Ze na huminové kyseliy bylo navazano vice barviva, kdyz
ho v systému plivodné bylo vice. Trend sorpce okolo 2,4 %, ale ptetrval z divodu nastaveni
reakce. U srovnavani modelac¢nich vysledkii o piivodni koncentraci barviva 0,08 g/l

s realnymi daty bylo zjiSténo, Ze reakce v modelu probiha vyrazné rychleji, ale z hlediska
sorpce huminové kyseliny je daleko méné uc¢inna.

Aspekti, pro¢ tomu tak je, tak je hned n€kolik. Soubor byl nastaven tak, aby rychlostni a
rovnovazna konstanta byly 1, zarovei reakce probihala v poméru 1:1 a systém byl michan
pomoci difuze. V realném piipadée je systém michan extern¢é. Rovnovazna konstanta rovnéz
pravdépodobné nebude odpovidat 1, rychlostni konstanta také ne a reagenty nebudou reagovat
v poméru 1:1.
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6 ZAVER

V této praci byla sledovédna teoretickd dialyza barviva a huminové kyseliny a vytvofeni
produktu jejich vzdjemné reakce. Modelace byla provedena pomoci inZenyrského programu
COMSOL Multiphysics, ktery slouzi pro pfesné matematicko-fyzikalni vypocCty a modelace
ruznych problematik. Byly sledovany dialyza barviva o riznych koncentraci v ¢ase, tvorba
produktu reakce, pomoci které se sledovala sorpce a také Cas, za ktery dosSlo k rovnovaze
v systému. Vysledky byly porovnany sredlnymi daty a bylo zjisténo, ze tento model je
dostate¢n¢ funkéni, aby simuloval redlnou problematiku.

Diivod, pro€ vysledky nekorelovaly je ten, Ze je potieba upravit nékteré z parametrii, aby model
1épe odpovidal realité. Jmenovité by bylo tieba upravit pomér, ve kterém latky reaguji, protoze
huminové kyseliny pravdépodobné nereaguji s polutanty v poméru 1:1. Zaroven rychlostni
konstanta reakce a rovnovazna konstanta, které byly zvoleny jako 1 nebudou v redlném piipadé
platit.

Z tohoto divodu je tento model vhodny jako vychozi pro tvorbu piipadnych modelt
s presn¢jSimi daty, poptipade ho Ize vyuzit pro vytvoieni modeli obsahujici jiné latky a zjisténi
jejich sorpcnich vlastnosti.

Pres vSechna tato uskali m4 nicméné modelovani fadu vyhod. Je rychlé, levné, relativné
jednoduché a se spravnymi daty i hodné presné.
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