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ABSTRAKT

Tato bakalatska 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 sorp¢niho
¢inidla. Tento model byl zjednoduseny natolik, aby se z n€j dalo vychazet pro pfisti modelaci.
Pro vytvoreni modelu byl pouzit program COMSOL Multiphysics a v ném konkrétné moduly
,, Iransport of Diluted Species” a , Chemistry“, které umoziiuji simulaci vySe zminénych
procesu.

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

KLIiCOVA SLOVA

Difuze, dialyza, osmoéza, 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 1s
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
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1 UVOD

Huminové latky jsou znamé svym vlivem na urodnost pady. Jednou zjejich soucasti jsou
huminové kyseliny. Huminové kyseliny kromé vynikajicich efektt na arodnost disponuji jesté
dalsi velice perspektivni vlastnosti — maji vysokou sorp¢ni schopnost. V ptirod¢ se to projevuje
naptiklad vyraznym omezenim mobility znecistujicich latek, respektive polutanti jako jsou
tézké kovy, tenzidy, organicka barviva a jiné. Z tohoto divodu je dulezité zjistit jejich strukturu
a porozumét adsorbcnim vlastnostem viici témto znecist'ujicim latkam. To je nutné hlavné pro
jejich praktické vyuziti nejen v zemédélstvi, ale 1 v ochrané zivotniho prostfedi. V ramci této
bakalarské prace byl vytvoren obecny model, pomoci kterého Ize studovat sorpéni vlastnosti
latek pfi dialyze.



2 TEORETICKA CAST

2.1 Difuze

Difuze je jev, diky kterému se latka v systému piemisti z jednoho mista do jiného skrz ndhodny
pohyb molekul ve sméru koncentra¢niho gradientu. Vét§inou se latky pohybuji z mist o vySsi
koncentraci do mist s nizsi koncentraci, kvtli rozdilu v Gibbsové volné energii tzv. Brownovym
pohybem, jehoz hlavnim motorem je rozdil v chemickych potencialech [1,2].

Crank difuzi popisuje na experimentu s vodou a jodem, ve kterém je na dné valcovité nadoby
roztok jodu, na ktery se opatrné nalije voda tak, aby se nevytvotilo zadné proudéni. Vytvoii se
tak roztok, jehoz spodni Cast je hnéda a vrchni ¢ast bezbarva. Pozdéji v tomto experimentu
zanika viditelné rozhrani mezi ¢astmi roztoku. Vrchni ¢ast 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
ptitomnosti proudéni i do vrchni vrstvy-difundoval [1].

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

J=u-c (1)

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

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

2.1.1 1. Fickiv zakon

V roce 1855 prisel s novym zakonem Adolf Fick, ktery vychazel z prace Thomase Grahama a
inspiroval se Fourierem a jeho zakonem o vedeni tepla, ve kterém nasel jisté podobnosti [3].
Teorie v izotropnich systémech (v systémech, kde nezalezi na sméru, v tomto ptipad¢ difuze)
tedy tika, ze rychlost prenosu difundujici latky ptes jednotku plochy je pfimo umérna
koncentracnimu gradientu méfenému kolmé k oblasti, kam latka difunduje (rovnice 2):

J= —Da (2)

kde J je difuzni tok (mol-s™1), ¢ je koncentrace latky (mol-171), x (m™1), je prostorova
souradnice méfena kolmé k oblasti a D je difuzni koeficient (m?-s™1). Difuze postupuje
v opacném sméru 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 smeérech stejné [1,4,5].

2.1.2 2. Fickiv zakon

2. Fickiv zakon 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
zakona v daném objemu lze dojit timto zptsobem [5]:



V objemu J narostla koncentrace za Cas dz, tudiz v ném pfiibylo 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)-S-dt 4)

Dale plati, ze (rovnice 5):
de=2" 5
c=7 ()

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

CY-J)-Sedt de (J—J)-S -]
=" ~@ S (©)

Po dosazeni rovnice 1 do rovnice 6 (rovnice 7):

de_ o _ 4 _d(-DF) @)
dt  Ax  dx dx

a po upravach se vyjadfuje 2. Fickv zakon ve tvaru (rovnice 8):
de . d?c o
prie —D E) (8)
Rovnice 8 popisuje koncentraci latky v systému jako funkci asu a pozice a jeji feSeni je zavislé,
jak na podminkach reakce jako je teplota, tlak nebo o jakou latku se jedna, tak na difuznim
koeficientu D [5].

2.1.3 Vyuziti Fickovych zakonu

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



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

f) Farmacie
Ve farmacii pomaha porozumét procesum pii distribuci 1€Civ v téle [37].

g) Enviromentalni véda
V enviromentalni védé se pouziva pro modelovani transportu latek v pade, vodach i
vzduchu. To je klicové pro porozuméni procesu jako je zneCisténi [38].

2.1.4 Rozdily v aplikovatelnosti Fickovych zakonu

Situaci, kdy je vhodnéjsi pouzit pouze jeden z Fickovych zakont je relativné hodné. Skvéle se
ovSem daji popsat pomoci dvou piikladd, konkrétné pomoci difuze skrz tenky film a volné
difuze [1,06].

Difuze skrz tenky film

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

Z toho vyplyva, zZe v této situaci se pouzije 1. Ficktv 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 strané tenkého filmu (membrany) je roztok s latkami o riznych koncentracich.
Rozpusténa latka difunduje skrz membranu z mista o vyssi koncentraci do mist s nizsi
koncentraci. Za ptedpokladu, ze nedochazi k akumulaci latky v membrané 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 Case, tak mnozstvi difundované latky skrz membranu roste
v Case linearné [4,6].

Pokud by byla membrana vyménéna za mikroporézni desti¢ku, tak uz neni difuzni proces
jednodimenzionalni, jelikoz musi byt brana v ivahu tortuozita, protoze je trajektorie Castice
ptes bariéru zakfivena tudiz se jiz nejedna o aplikaci 1. Fickova zékona.

| Dlouhd drdha

Kratka dréha

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 vznikd pomoci tohoto i jinych zjednoduseni.

Difuzni tok se nasledné pocita pomoci rovnice (rovnice 10):
- (Ders H
J=\—"7) Ac (10)

kde Dey je vySe zminény efektivni difuzni koeficient, H rozdé€lovaci koeficient (udava miru
rozlozeni latky v systému — pokud se latka v néjakém misté vlivem interakci koncentruje a
nékde ne, tak vznika koncentracni gradient, coz lze poté popsat jako rozdelovaci koeficient), /
je tloustka vrstvy a Ac zména koncentrace.

Volna difuze

Volna difuze je soubor neustalych difuznich procest v polonekonecném prostiedi, ¢imz je
mySleno prostiedi, které ma na zacatku rozhrani a je dlouhé, mysleno tak, ze béhem difuzniho
procesu difundujici latka nedosahne konce prostiedi, tj. na uplném konci je v kazdém Case
koncentrace difunduyjici latky nulova. Na rozhrani dochéazi k velkému narustu koncentrace
oproti puvodnimu stavu a takto se vytvaii koncentracni gradient, ktery vede k difuzi latky dale
do systému. Proto se systém chova v dostatecnych difuznich ¢asech jako polonekone¢ny. Diky
tomu, Ze se koncentrace v ¢ase méni, tak tento proces popisuji oba Fickovy zakony. Napftiklad
roztok oddéleny membranou, jako v pfipadé difuze skrz tenky film, ma v celém objemu
konstantni koncentraci s vyjimkou membrany, protoze se v ni uplatiiuje vliv rozdélovaciho
koeficientu. Pokud na jedné strané vzroste koncentrace, tak vzroste koncentrace 1 v membrané
a tim se vytvari neustaleny stav a koncentra¢ni gradient v membrané. V dostateCné kratkém
Case tak zistava koncentrace na druhé stran¢ konstantni a v membrané se vytvari koncentracni
profil. Teoreticky se da fict, ze se jedna o model konstantniho zdroje, kde nedochazi ke zméné
koncentrace na jedné strané, ale k vysokému ptibytku na strané druhé [1,6].

Difuzni tok se nasledné vypocita po riznych upravach 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 funkci polohy a Casu.
Po dostatecné dobé 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 pfimo umérny difuznimu toku. Pokud se budeme bavit pouze o jednodimenzionalni
definici, tak se difuzni koeficient da definovat jako rychlost pfesunu difundujici latky pres
jednotku plochy sekce déleny prostorovym gradientem koncentrace této sekce. Pokud je tedy
diftizni tok, respektive rychlost pfenosu mnozstvi latky z as 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 (1)

dx
Pti pouziti této definice v praxi je ov§em nutné dukladné 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 vzajemnou difuzi dvou kapalin A a B vuzaviené nadobé a
predpokladat, ze nebude dochazet ke zméné objemu obou kapalin pfi difuzi, tak je mozné
definovat dva difuzni koeficienty, D} a D} pomoci vztahl (rovnice 12a a 12b) [1]:

dcy
=-D/—=
Ja A dx (12a)
dc
_ _pv_-B
Js = —D§ 2 (12b)

kde c4 a cg jsou koncentrace latek A a B méfeny v (mol - m~3), J, a /5 jsou difuzni toky téchto
latek méfeny v (mol - s™1), pocatek méfeni x odpovida tomu, Ze x-ova soufadnice fezu je
konstantni a méfi se v (m). Pokud se pouziva pro méfeni vzdalenosti x (m), tak se pro objem
musi pouzit korespondujici jednotka respektive V (m3). Kvili vySe zminéné zavislosti
jednotky difuzniho koeficientu na jednotkach veli¢in, skrz které se pocita, pak plati, ze jednotky
pro D} a DY jsou m? - s (indexy V u difuznich koeficientii znamenaji, ze objem je konstantni)
[1].

Hodnota difuzniho koeficientu v plynech nabyva hodnot okolo 0,1 cm? - s v kapalinach
okolo 107 cm? + 57!, v pevnych latkach je jeho hodna do znaéné miry zavisla na teploté a
pohybuje se okolo 1071 cm? - s, Co se ty¢e polymerti, tak je jeho hodnota nékde v rozmezi
mezi kapalinou a pevnou latkou [6].

Nejpouzivanéjsi rovnici pro jeho stanoveni je Stokestv-Einsteiniv zakon (rovnice 13) [6]:
kg T kg T
= = (13)
f 6 m iR

kde ks predstavuje Boltzmannovu konstantu (J* K~1), 7T termodynamickou teplotu (K), f
frikéni koeficient (kg - s™1),, u viskozitu soustavy (m?-s~1) a R, odpovida poloméru
difundujici latky (m). Stokestv-Einsteiniv zakon plati pouze pro kruhovité Castice [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 relativné jednoduse
s odchylkou 5-10 % [6].

Metod, kterymi lze difuzni koeficient stanovit je fada. Jedny z nejpouzivanéjSich metod jsou
metoda difuzni cely, nebo metoda nekonecného zdroje [6].

Metoda difuzni cely

Vyhodou této metody je jeji piesnost, ale hlavné cena. Dalsi vyhodou muze byt i jeji plna
automatizace, ktera je vyhodna hlavné z divodu, Ze experimenty mohou trvat fadové i dny.
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S jeji pomoci se da dosahnout vysledki s odchylkou pouze okolo 0,2 %. Za jednu zjejich
nejveétsich nevyhod se da povazovat vysoka spotteba stanovovanych latek [6].

hrdlo se zabrusem pro odbér
vzorku

T‘ )

temperace temperace

pritlaény
iroub

!

%

stojan

B

i ; magnetické
PRI R michadlo zdrojova komora

Obrazek 2: Schéma difuzni cely [7]

Pro stanoveni difuzniho koeficientu pomoci této metody je nutné znat zmény koncentraci
latek v Case. Pfi metodé difuznich cel 1ze vyuzit naptiklad UV-VIS spektrofotometrii.
Difuzni koeficient 1ze poté vypocitat rovnici (rovnice 14) [6]:

(Cl,zdrojové - Cl,pfijimaci)t

D 1
= - ln
B-t (Cl,zdrojové - Cl,pfijimaci)o

(14)

kde 7 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 piirozenym logaritmem ve vyrazu je ve jmenovateli rozdil koncentraci (mol-m™3)
v jednotlivych celach v Case 7 a v jeho Citateli tento rozdil v Case 0. B zastupuje konstantu
difuzni cely, kterou 1ze vypocitat rovnici (rovnice 15) [6]:

B Al < ! + ! ) 15
=—In
! foi jimaci Vzdro jova ( )

kde A (m?) je plocha, ptes kterou difuze probiha, [ je tloustka membrany (m) aV jsou objemy
difuznich cel (m®). Hodnota difuzni konstanty 8 se musi stanovovat experimentalné pomoci
materialu, jehoz difuzni vlastnosti jsou dobfe prozkoumany (napft. chlorid draselny) [6].

2.2 Osmoza

Osmoza je jinymi slovy transport disperzniho prostiedi pres semipermeabilni membranu. Tento
proces je velmi dulezity v biologii a byl poprvé dukladné prostudovan v roce 1877 némeckym
fyziologem rostlin Wilhelmem Pfefferem. Dfive se provadély méné presné studie netésnych
membran (napf. zvifecich méchyi) a prichodu vody a unikajicich latek skrzné v opacném
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sméru. Obecny termin osmoéza 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 zredit piijmutim
rozpoustédla pfes membranu. Tento d€j se nazyva osmoéza. Pisobenim tlaku na stranu roztoku
s veétsi koncentraci rozpousténé latky lze tento proces zastavit, nebo Uplné€ zvratit. Minimalnimu
tlaku na zastaveni toho dé&je se tfika osmoticky tlak. Vztah pro vypocet osmotického tlaku

rozpoustédla je definovan rovnici (rovnice 16):
R-T
= ln(xrozpouétédlo ) Vrozpouétédlo) (16)
vrozpouétédlo

kde IT zastupuje osmoticky tlak (Pa), R univerzalni plynovou konstantu(J - K=t - mol™), T
teplotu (K), v molarni objem Cdistého rozpoustédla definovany za danych podminek
(m3 - mol™1) a x molarni zlomek. y je aktivitni koeficient rozpoustédla [9].
Jestlize pusobime osmotickym tlakem vétSim, nez je potifeba na pouhé zastaveni osmodzy, na
stranu roztoku pfes polopropustnou membranu, tak vznika separacni technika-reverzni osmoza.
Reverzni osmoza se vyuziva v fadé odvétvi, hlavné pro zvyseni koncentrace v roztocich,
nebo naopak pro Cisténi rozpoustédla. Jejim ekologicky nejvyznamnéjSim vyuzitim je Cisténi
odpadnich vod [10,11].

2.3 Dialyza
Dialyza je chemicky proces, pfi kterém se déli vetsi koloidni ¢astice od mensich molekul (anebo
analytickych Castic, iontd atd.) difuzi (a/nebo osmozou) pies polopropustnou membranu.
Vyuziti dialyzy je Siroké, hlavni obory uzivajici tuto rozdélovaci techniku jsou zdravotnictvi,
potravinaistvi a chemie. Probiha tak, Ze v dialyza¢ni trubici, odd€lené 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 dostatecné mal4, 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 zptsobem prechazi vzorek do mist
s niz§i koncentraci a zaroven svou koncentraci v celém objemu vyrovnava i rozpoustédlo.
Zminéna vyrovnavani koncentraci jsou vlivy difuze a osmozy pii dialyze [12, 13, 14].

Dialyzu objevil v roce 1961 skotsky chemik Thomas Graham, ktery je znamy hlavné kvili
jejimu objevu. Je jednim ze zakladatela koloidni chemie. Piedstavil ji pti oddélovani sachardzy
a arabské gumy, coZz je smés polysacharidu (arabinoglaktan) a glykoproteini ve vodném
roztoku. Molekula sachardzy je daleko mensi, takze muze difundovat skrz membranu.
Molekuly schopné difuze pojmenoval krystaloidy a ty, které ztstaly v cele, nazval membranové
koloidy [15].

Dva zakladni typy dialyzy jsou difuzni dialyza a elektrodialyza. Obecné se dialyzacni
metody typoveé rozdéluji podle toho, jestli jimi prochazi elektricky proud, ¢i nikoliv.

2.3.1 Difuzni dialyza

Difuzni dialyza byla popsana v uvodu 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 koncentracniho gradientu. Timto zpiisobem se snizuje
Gibbsova volna energie a entropie se zvySuje. Odd€lovani 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
pfi oddélovani kyselin od jejich soli [12, 16].

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

V opacném pripadé, kdyz je membrana acidicka, oznacovana CEM (Cation Exchange
Membrane), mohou prochazet membranou pravé kationty. Kdyz si vezmeme predchozi ptipad,
tak budou méd’naté kationty prochazet membranou. Aby roztok zustal elektricky neutralni, tak
s daleko vétsi pravdépodobnosti membranou budou difundovat hydroxylové anionty, nez SO4*-
skupiny a bude vznikat Cisty hydroxid médnaty [12, 16].

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

2.3.2 Elektrodialyza

Elektrodialyza je separacni metoda zalozena na sadé membran — AEM i1 CEM
ve stejnosmérném elektrickém poli vytvareného katodou a anodou. Anionty putuji k anodé a
kationty ke katodé. Vzhledem k typu membrany prochazi, nebo ne. Kdyz uz nemohou
difundovat, tak reaguji s opacné nabitym iontem a odchézi po proudu kapaliny z roztoku, jako
tzv. koncentrat. Kapalina takhle zbavena ionta se nazyva diluat [17,18].

Pouziva se napfiiklad k odsolovani motské vody (Obrazek 3).
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Obrazek 3: Schéma odsolovdni morské vody | 18]

2.4 Huminové latky

Huminové latky je velice Siroky pojem. Jsou to slozité rozvétvené cyklické struktury, které jsou
nesmirné dilezitou soucasti pudy, raseliny, uhli a sedimentt. Jejich obsah v pudé kolisa od
stopovych mnozstvi (pisek, jil) pfes jednotky procent (bézné hlina) az po desitky procent (hnédé
uhli, lignit). Jsou kone¢nym produktem biotickych i abiotickych rozkladnych procest, a tim
tvori organickou slozku pidy, respektive humus. Jejich dilezitost pro ¢loveka tkvi hlavné
v zemédélstvi. Jsou uplatnény jako zdroje zivin — biogennich prvka (C, O, H, N). Navic tvori
chelaty s atomy kovi (zelezo, mangan atd.) a umoznuji tim rostlinam lepsi vstfebavani téchto
prvka. Tyto kovy jsou dulezité zejména pro tvorbu kofaktord, bez kterych by nékteré
enzymatické reakce rostlin nemohly probéhnout a rostliny by nemohly spravné fungovat.
Zaroven funguji jako pudni pufry, jelikoz udrzuji pH pady. Udrzuji také jeji teplotu a diky své
vysoké reaktivit¢ pomahaji odbouravat toxické latky. Jejich reaktivita je zapfiCinéna jejich
vznikem. JelikoZz vznikaji degradaci odumfelych organismu, tak jejich majoritné zastoupené
funk¢ni skupiny jsou stejné — karboxylové, karbonylové, fenolové, hydroxylové, aminové,
amidové atd. Z tohoto duvodu se nedaji dost dobfe separovat a zaroven zastoupeni
degradovanych organismu je rozdilné, takze neni jednoduché ptimo urcit strukturu [19, 20, 21,
22,23, 24, 25].

Huminové latky se déli na zakladé rozpustnosti v hydroxidech (sodném a draselném).
Z definice se dé€li na huminové kyseliny (rozpustné ve vodé od pH>2), fulvinové kyseliny
(rozpustné ve vodé v kazdém pH) a huminy (nerozpustné ve vodé€). Huminové a fulvinové
kyseliny jsou v téchto hydroxidech rozpustné a huminy predstavuji nerozpustny zbytek. Lisi se,
jak elementarnim slozenim (Tabulka 1), tak fyzikaln€ chemickymi vlastnostmi a zfetelné i
barvou (obrazek 4) [26].
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Tabulka 1 Procentudini zastoupeni prvkii v huminovych ldatkach [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 hmotnost 30 000 Da

45% narast obsahu uhliku 62%

48% pokles obsahu kysliku 30%

> pokles kyselost

> pokles stupné rozpustnosti

Obrazek 4 Srovnani jednotlivych huminovych ldatek 27|

2.4.1 Huminové kyseliny

Jsou velmi cenénou slozkou huminovych latek kvuli jejich vysokému obsahu uhliku a dalsich
zivin, rozpustnosti a dal§im vlastnostem. Maji polyaniontovy charakter —jsou schopny reagovat
s Sirokou Skalou nenabitych molekul i iont diky vysoké reaktivnosti obsazenych skupin napf.:
hydroxyly, aminy, karboxyly, karbonyly atd. Maji redukcni vlastnosti. V minulosti byly
vnimany jako organické kyseliny, tudiz se na né uplatiiovaly teorie kyselin a zasad — organicka
kyselina a jeji konjugovana baze. Z tohoto uhlu pohledu byly definovany jako latky, které jsou
extrahovany z pudy 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 mustky, 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
napfiklad rtut, olovo, kadmium, nebo baryum. Tvorbou téchto chelatti s kovy vyrazné ovliviiuji
urodnost pudy, jelikoZ tyto kovy jsou dilezité pro tvorbu kofaktorti enzymua. Kromé kovi na
sebe vazou 1 jiné toxické molekuly, naptiklad mikrobialni toxiny, mykotoxiny, fytotoxiny nebo
amoniak, které se nasledné stavaji netoxickymi. Toho se vyuziva v fadé védnich obord a
medicing [28, 20].

Diky témto vlastnostem jsou tedy velice cenény v zemédélstvi. Jinymi slovy, jejich ptinos
v tomto odvétvi spociva v kladném ovliviiovani vSech pudnich vlastnosti, které souvisi
s urodnosti a obsahem zivin pudy. Pomahaji zadrzovat vodu a Ziviny a zaroven pomahaji ve
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vstiebavani téchto latek rostlinam. Podporuji i1 rist pidnich mikroorganismu. Kvuli jiz
zminénym efektim jsou soucasti hnojiv, pesticidi a podobnych latek ovliviyjici padu [21, 22].

Obrazek 5 modelova struktura huminové kyseliny [32/

2.5 Pocitacové modelovani

Pocitacové modelovani je zptsob, jak levné (n€kdy i rychle) ziskat informace o dané inzenyrské
uloze, ktera je popsana vhodnym matematickym modelem. V modelu lze ménit parametry a
pozorovat zmény ve vysledném feSeni. Pouziva se v praxi pro simulaci slozit€jSich tloh.
Vétsinou neni vyhodné, nékdy ani mozné, feSit danou problematiku analyticky. Z tohoto
divodu se uchyluje v nejraznéjsich odveétvich (véda, technika, ekonomie) k modelovani.

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

Samotné modelovani lze roz¢lenit do nekolika krokli. Prvnim krokem je prevedeni dané
problematiky do matematického modelu. V tomto kroku dochazi 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 samotna modelace problému a zhodnoceni vysledkt. Vysledky se
znaéné odviji od pouzitého modelu a postupu vypoctu.

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

2.5.1 COMSOL Multiphysics®

COMSOL Multiphysics® je inZenyrsky program urceny k tvofeni matematickych modela
pomoci metody koneCnych prvka. V softwaru lze modelovat celou Skalu procesi od
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jednoduchych fyzikalnich (napf. pfesun tepla v materialu) po slozité multifyzikalni (napf.
model motoru). Diky této komplexnosti 1ze dosahnout v programu pottebné vérohodnosti.
Soucasti programu je také knihovna, ve které si uzivatel mize vybrat jiz pfeddefinovany model,
ktery ulehcuje modelovani. Ke kazdému modelu je také k dispozici prezentace vysvétlujici dej
a postup modelovani, podle kterého si uzivatel miize namodelovat tento d&j sam.

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

Samotné modelovani 1ze nasledné rozdélit do nékolika zakladnich kroku:
1. Nastaveni modelovaciho prostfedi
1.1. Nastaveni dimenze (0D, 1D, 1D osové symetricky, 2D, 2D osovée 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 parametra a proménnych (délky, koncentrace, difuzni koeficienty atd.)
2.2. Vybér materialu (materidl lze vybrat z knihovny materidlu, nebo jeho vlastnosti
nastavit rucné)
2.3. Samotné modelovani geometrie
3. Nastaveni definice
3.1. Definovani jednotlivych proménnych do geometrického modulu
4. Definovani fyzikalniho ohraniceni
4.1. Definovani jednotlivych fyzikalnich déja vCetné proménnych (napf. jakym smérem
proudi kapalina o dané koncentraci)
5. Tvorba mfizky
6. Provedeni studie
7. Zhodnoceni vysledku
7.1. Zhodnoceni vysledkt
7.2. Vyhledani chyb
7.3. Korelace s realnymi daty

Dalsi moznosti vedouci k urychleni tpravy jednotlivych proménnych je vytvoreni aplikace.

Z jednotlivych modelt lze vytvorit i aplikaci, ve které 1ze jednoduSe a rychle upravovat
vybrané podminky naptiklad: zména koncentrace, napéti, hustoty atd.

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

V soucasné dobé je vyzkum huminovych kyselin Siroky. Zejména se jednd o jejich roli
v pudnim zdravi, vlivu na rostlinny rist a obecné v zemedeélstvi. Jedna se napiiklad o zlepseni
pudni struktury a zadrzovani zivin. Navic se zkoumaji potencialni aplikace v oblasti ochrany
zivotniho prostiedi, vCetné CiSténi vod a pudy. Tyto studie jsou zaloZeny na chemické analyze,
experimentech s rostlinami a modelovani procest v ptudé. Vzhledem k jejich komplexnosti a
raznorodosti se vyzkum huminovych kyselin stale vyviji a pfinasi nové poznatky.

V soucasné dobé je program COMSOL Multiphysics jednim z pfednich nastrojii pro
multifyzikalni simulace a modelovani védeckych a inzenyrskych problému. Jeho aktualni
prednosti se daji rozdélit mezi nekolik oblasti. Prvnim z nich jsou multifyzikani simulace, které
umoziuji uzivatelim modelovat a simulovat jevy, které zahrnuji vice fyzikalnich domén,
napiiklad tepelné, mechanické, elektromagnetické, chemické, nebo akustické jevy, zaroven. To
je zasadni pro analyzu slozitych systému, které zahrnuji interakce mezi riznymi fyzikalnimi
procesy. Dalsi vyhodou je uzivatelsky privétivé prostiedi, které je velmi grafické a intuitivni a
tim umoziuje vytvaret, upravovat a feSit modely relativné jednoduse. Zaroven je hodné
flexibilni. Daji se pridavat nové funkcionality pomoci skriptovacich jazyku, jako je MATLAB
a Python a tim pfizpusobit program specifickym potfebam uzivatele. Je velmi efektivni a porad
se vyviji a diky toho je mozné provadét detailni analyzu (klidné i slozitych systému) v kratkém
case. COMSOL poskytuje svym uzivatelim i §irokou Skalu podparnych materialt, a to véetné
dokumentace, tutorialti a online komunity, kde se mohou uzivatelé sdilet své zkuSenosti.

V nejnovéjSich studiich obsahujici molekularni 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 kontinualnim pritokovém 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 (ekologicka metoda produkce) nanocastic oxidu
wolframového a tantalu byl program pouzit pro srovnani teoretickych hodnot s realnymi daty.
Studie, ve které se jednalo o vyuziti nanocastic tantalu a oxidu wolframového byly zkoumany
vlivy téchto nanocastic pfi fotokatalytickych procesech a jejich vlivu na rozklad methylenové
modfi pomoci UV zareni. V této studii byl program jesté vyuzit pro vzdélavaci ucely — pomoci
simulaci byly vytvofeny modely, které ctenaiim Iépe pomohly pochopit aspekty zkoumanych
fotokatalytickych jevi [39].
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4 EXPERIMENTALNI STANOVENI

V experimentalni ¢asti byla provedena modelace dialyzy huminové kyseliny a barviva. Prvnim
krokem bylo vytvoreni a definice souboru. Byl vytvofen novy soubor Comsol Multiphysics,
zvolena dimenze modelovani jako 2D, vybrany moduly 7ransport of Diluted Species a
Chemistry a typ studie vhodné pro dialyzu huminovych kyselin-7ime Dependent Study.
Nasledné byly pridany zakladni parametry-pocate¢ni koncentrace latek, primér membrany a
délka komory, které byly nasledné platné v celém souboru. Tyto parametry jsou promeénné
s fixovanou hodnotou a slouzi pouze proto, aby uzivatel programu nemusel pokazdé, kdyz
pottebuje napsat napriklad koncentraci latky A psat jeji hodnotu, ale pouze proménnou, ktera ji
zastupuje. Zaroven se daji hodnoty proménnych zmeénit, takze kdyz by uzivatel potfeboval
zmenit napiiklad vySe zminénou koncentraci latky A na dvojnasobek, tak tuto hodnotu zméni
pouze v téchto parametrech. Dale byla nadefinovana geometrie. Geometrii je mysleno
prostiedi, kde se difuze uskutecni. V laboratofi by to mohla byt napfiklad kadinka. Zde byly
pouzity dva obdélniky, které slouzily jako reakcni cely a predél mezi nimi jako polopropustna
membrana. Po nadefinovani geometrie byla nadefinovana 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 vysSe 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 zdliraznéno, kde se reakce odehrava. Dale byl pouzit modul Chemistry, ve kterém
byla nadefinovana 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 7ransport of Diluted
Species, které pred definici modulu Chemistry nebyly ptistupné a pfidala 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) Vytvoril se novy soubor programu Comsol Multiphysics

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

c) Zvolila se 2D dimenze

d) Vybraly se moduly Chemistry a Transport of Diluted Species

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

4.2 Parametry
V ¢&asti Global Definitions bylo vybrano Parameters a byly pfidany parametry (musi se
pouzivat desetinna tecka a veSkeré znaceni je subjektivni-v§echny proménné mohou byt
nazvany jakkoliv, ovS§em toto znaCeni musi byt respektovano a musi se pouzivat v celém
souboru stejné):
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a) ch (pocatecni koncentrace huminové kyseliny)= 0.05 g/l
b) cb (pocatecni koncentrace barviva) =0.01 g/l
¢) c (pocate¢ni 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 1 Global Definitions
i Parameters 1

%% Default Model Inputs

Materials

9 Component 1 fcompl)

Study 1
&= Results

ettings

oL
ar &

Label: Parameters 1
* Parameters

4
Name Expression

dmem 4lcm]
lkom 5[cm]
cp 0[M]

ch 0.05[g/1]
cb 0.01[g/1]

Snimek obrazovky 1 globdIni parametry souboru

Value Description
0.04 m

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 skutecné 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 vytvoreni 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. Soufadnice v prostoru (position) byly ponechany 0
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Madel Builder

= Tl Elw “iv

~ & Graphics Convergence Plot 1

ectangle LAy B Ly @ @@y BN = 2 (B
4 @ dialyza hkmph (root) % Build Selected ¥ & Build All Objects & S~ Gv@
4 7 Global Definitions 1 1 1 1 1 1
i Parameters 1 Label: Rectangle 1 5 0.077™ =]
4% Default Model Inputs -
= Materials ~ Object Type 0.06 r
4 9 Component 1 (comp1)
omponen ’ Type:  Solid -
b = Definitions -
+ ] ceomety 0.05
eometry .
D Restslail (1) Size and Shape oos |
Rectangle 2 (r2) Width:  Ikom m .
Form Union (fin)
& Materials Height: dmem m 0.037] B
b b+ Chemistry (chem) "
b &' Transport of Diluted Species (tds) ~ Position 0.027] r
Mesh 1
b~ Study 1 Base: | Corner v 001 L
4 & Results 0 0 m
b 2 Datasets o -
Derived Values o0 m
Tables Rotation Angl B L
> M Concentration, h (tds) ~ Rotation Angle -0.01
b ;
M Concentration, b (tds) Rotation: 0 deg L
b M Concentration, p (tds) 0.02
-
i Export Layers
# Reports 0.03 m-
v Selections of Resulting Entities o n.02 0.0a 0.06 T0.08 o1
= e

Snimek obrazovky 2 prvni reakéni komora a jeji definice

b) Stejnym zpisobem byl pfidan i rectangle 2

1.
2.
3.

Opét bylo pouzito pro vysku (height) dmem
A pro §itku (width) lkom

Navic se zvolila pocatecni pozice na souradnici x jako lkom pro posun tohoto

obdélniku o tuto vzdalenost.

Model Builder v SSHIHCIS ~ & Graphics Convergence Plot 1 !
. t | =t Elv St Rectangle Lar B @ (S @ wN =2 (@
4 @ dialyza hkmph (root) & Build Selected v & Build All Objects & S~ HvdF
4 ¢ Global Definitions 1 1 1 1 1 1
P Parameters 1 Label: Rectangle 2 E 0.07™ o
% Default Model Inputs .
%) Materials v Object Type 0061 L
4 9 Component 1 (comp1)
. Type:  Solid -
b = Definitions — -
4 [A] Geometry 1 0.05
Rectangle 1 (1) v Size and Shape oo |
g Rectangle 2 2} Width:  Ikom m '
Form Union (fin)
i Materials Height:  dmem m 0.037] r
b ¢+ Chemistry (chem) "
b Ja" Transport of Diluted Species (tds) v Position 0.027] F
Mesh 1
Base: Corner =
b b Study 1 0.01 B
4 & Results 5 Ikom o
b2 Datasets o [
Derived Values F m
= Tables Rotation Anal i L
> M Concentration, h (tds) ~ Rotation Angle -0.01
3
B Concentration, b (tds) Bttt [ . i
b M Concentration, p (tds} 0.02
-
= Export Layers
¥ Reports 0.031 ulg
v Selections of Resulting Entities o "0.02 T0.0a '0.06 T0.08 01
["1 Resultina obiects selection [N SR,

Snimek obrazovky 3 druhd reakcni komora a jeji definice

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

sebe.

¢) Byla zvolena moznost form union a pomoci funkce Build All byly vykresleny
dva obdélniky s ,prepazkou”, uprostred které touto funkci byly spojeny do
jednoho objektu.
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Model Builder -+ S ~ % Graphics Convergence Plot 1 -
> sEf-Blv Sy For y Qa@v @bl @y E-@-EE 2= [B] @
4 <& dialyza hkmph (root) = Build Selected Build All O~ v @y o
4 i Global Definitions I I I I I 1
Pi Parameters 1 Label:  Form Union 0.077]™ or
<% Default Model Inputs -
5 Materials ¥ Form Union/Assembly 0.06 L
49 CDmpDr]e.n-H (comp1) P
b = Definitions 0.05 -
4 [7] Geometry 1 Form a union -
Rectangle 1 (r1) Repair tolerance: 0.04 o
I Rectangle 2 (r2) :
Form Union (fin) Automatic s
% Materials 0.03 I
b sfe Chemistry (chem)
b & Transport of Diluted Species (tds) 0.027] -
Mesh 1
b o Study 1 0.01 -
4 = Results
b E Datasets | L
Derived Values 0
= Tables L
b M Concentration, h (tds) 0.01
b M Concentration, b (tds)
b M Concentration, p (tds) 0.02 r
& Export
7 Reports 0.03 1 T T T T el
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 (déale tds) je modul, diky kterému je mozno modelovat
difuzi. Zde bylo nadefinovano umisténi latek a reakce, jejich koncentrace,
polopropustna membrana, difuze skrz ni, ale i michani.

a) Bylo vybrano pfimo tds a upravily se parametry:
a) Out-of-Plane Thickness:
a) dz=lkom
b) Dependent Variables:
1. Number of species: 3

a. Concentrations: ch; cb; cp

Model Builder Settings ~ % Graphics Convergence Plot 1 v
- i SETvEI~E~ Transport of Diluted Species Q@ B (@ @y RN 2@ @9
4 %@ dialyza hkmph (root) . . &~ | O~ @
4 & Global Definitions Selection: [galldomaing r | | . 1 L
Fi Parameters 1 1 Y 0.077] or
% Default Model Inputs 2 " —
= Materials 0.06 B
4 9 Component 1 (compT)
b = Definitions L
0.05
E |:] Geometry 1
Rectangle 1 (r1) L
Rectangle 2 (12) - : 0.04
Form Union (fin) SEiiem
 Materials ~ Out-of-Plane Thickness 0.03
b w4 Chemistry (chem)
4 &' Transport of Diluted Species (tds) d; lkom m 0.02 [
b & Transport Properties 1
25 No Flux 1 Species Activity 0.01 o
b o Initial Values 1 . ol
b € Thin Diffusion Barrier 1 e S D o L
b @ Transport Properties 2 Inconsistent Stabilization
b @@ Initial Values 2 |
4 @ Reactions 1 I Transport Mechanisms -0.01%W
2t i
aug o Equauqn View I Discretization L
5 Equation View 0.02
Mesh 1 ~ Dependent Variables
b o Study 1 ) 0.037 T T T T =
b & Results Number of species: 3 0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1
Concentrations: h
©® Messages Progress Log
® E\

[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 13: 6 s.

129 GR1138GR

Snimek obrazovky 5 obecné nastaveni modulu tds

Timto bylo nastaveno, ze hloubka komor (vyska, Sitka, hloubka) je 5 cm a
definovano, ze v systému budou 3 latky o koncentracich ch, cb a cp.
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c) Byla pfidana 7hin Diffusion barier (pravym tlacitkem mysi byly otevieny

moznosti tds, kde se nechazi moznost Interior Surfaces a byla vybrana 7Thin

Diffusion Barrier), ktera byla zaroven nadefinovana:

1. Boundary selection

Model Builder
SEtvEl S~
4 % dialyza hkmph (root)
4 {3 Global Definitions
Pi Parameters 1
4 Default Model Inputs
Materials
4 9 Component 1 (comp1)
= Definitions
[%] Geometry 1
Materials
4+ Chemistry (chem)
4 &' Transport of Diluted Species (tds)
B Transport Properties 1
5 No Flux 1
@ Initial Values 1
Thin Diffusion Barrier 1
@ Transport Properties 2
® Initial Values 2
® Reactions 1
£ Equation View
Mesh 1
Study 1
& Results

a. selection:manual a kliknutim na pfepazku mezi obdélniky byla urcena

membrana
Thin Diffusion Barier

a. Layer thickness: 5+ 107%[m]

b. Diffusion Coeffiecient. Dg .= 0 [m? - s71];

0[m?-s71]
~*  Settings
Thin Diffusion Barries
Label:  Thin Diffusion Barrier 1
~ Boundary Selection

Selection:  Manual

“‘

Override and Contribution
Equation

v Thin Diffusion Barrier

Layer thickness

ds Se-6im]

Diffusion coefficient

Dsch 0

Decp 1e-9

Dscp 0

m?/s
m?/s

m?/s

Graphics  Convergence Plot 1

>

m

Table  Messages
B -

Prog

Snimek obrazovky 6 vytvoreni polopropustné membrdny

ess| Log

Hodnoty difuznich koeficientt 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 7ransport 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: Dg.,= le-4 [m?-s71];
Dy cp=le-4 [m? - s71]

Ds cp=le-4 [m?* - s71];

>
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Model Builder ~® Settings ~ % Graphics Convergence Plot 1 o
« t | sEtv Bl Sy Transport Properties Qa@y g v @y @ @B -2F BT Gva
4 % dialy - - L L L L L L L L
dialyza hkmph (rool) ~ Coordinate System Selection ™ 5
4 {3 Global Definitions 0.07 L
" Parameters 1 Coordinate system:
4% Default Model Inputs L
%) Materials Global coordinate system - 0.06
4 9 Component 1 (comp1) § | L
b = Definitions > ComaEsin 0.05
> [£] Geometry 1 Velocity field:
% Materials 0.04 B
b 3+ Chemistry (chem) U User defined A
4 &' Transport of Diluted Species (tds) 0 M 0.03 —
b 29 Transport Properties 1 m/s
b BS NoFlux 1 0 2 0.027) I
b @ Initial Values 1 Diffusi
b € Thin Diffusion Barrier 1 Husion L
b @ Transport Properties 2 SE 0.01
b B Initial Values 2
b B Reactions 1 drzrEny v o7 r
3 Equation View Diffusion coefficient
Mesh 1 0.017 F
D -
b Study 1 ch  User defined
b & Results le-4[m*2/s] m?/s 0.02 —
Isotropic -
0.03 r
Dcb  User defined - r . . . . . . . m
0.02 o 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 0.12
Te-4im~2/s] m¥/s
sotropic . Table  Messages  Progress Log -
Dep  User defined - EE- -
Te-4im~2/s] m¥/s
Isotropic -

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 koeficientt.

e) V moznosti Transport Properties 1 byly zménény difuzni koeficienty:
1. Diffusion:

a. Difusion Coefficient: Dg.p=
0[m?-s71]

Model Builder

s EfvBlv S~
4 % dialyza hkmph (root)
4 7 Global Definitions
i Parameters 1
% Default Model Inputs
= Materials
Component 1 (compT}
= Definitions
b [ Boundary System 1 (sys7)
b [ view 1
b [2] Geometry 1
& Materials
4 3+ Chemistry (chem)
b L Species: h
b L Species: b
b .5 Species: p
» A

S

L 1hibe=sp

S Equation View
&’ Transport of Diluted Species (tds)
I & Transport Properties 1
b B2 NoFlux 1
b =B Initial Values 1
I &3 Thin Diffusion Barrier 1
> &B Transport Properties 2
I @ Initial Values 2
[» @ Reactions 1

5 Equation View
25 Mesh 1
Study 1
& Results

S

b
b

0[m?

¥ * | Settings
Transport Properties
Override and Contribution
Equation
Model Input 4
Coordinate System Selection
Convection
~ Diffusion
Source:
Material v
Material.
None -

Diffusion coefficient:

Dch User defined -
0 m¥fs
Isotropic -

Diffusion coefficient:

Dep  User defined -
Te-4[m~2/s] m¥/s
Isotropic v

Diffusion coefficient:

Dcp User defined v
0 m?/s
Isotropic -

Snimek obrazovky 8 vybér vlastnosti pro levou komoru

. S—1].

>

Dg cp=le-4[m? - s71];

v & Graphics Convergence Plot 1

-0.037]

T
o

Messages

T T T
0.02

Progress Log

EEE~ 4~

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

) Byly ptidany Initial Values 2 (opét pravé tlacitko 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 L] Seﬁ'\ngs ¥ & Graphics Cenvergence Plot 1 -a
+ tl FEIYElYy Siv nitial Values By @ e @y BN = 2 ([
4 % dialyza hkmph (root) v b
4 @ Global Definitions Label: |Initial Values 2 L 1 ! ! L L
Pi Parameters 1 Py 0.07 o
% Default Model Inputs ~ Domain Selection
) Materials | - 0.06 B
4§ Component 1 (compT) Selection: Manual
4 = Definitions 2 . L
0.05
b [E Boundary System 1 (sys1) H -
b ] View 1 W |
3 D Geometry 1 0.04
i Materials
b s&+ Chemistry (chem} 0.03 B
4 &' Transport of Diluted Species (tds)
b T rt Properties 1 B
b ransport Froperties b Override and Contribution 0.02
= NoFlux 1
b 2B Initial Values 1 ~ Initial Values 0.0171 -
b €3 Thin Diffusion Barrier 1
b < Transport Properties 2 Concentration o L
b @ Initial Values 2 e 1005 molfm®
b <B Reactions 1 |
5 Equation View cb 0 mol/m®  -0.01
Mesh 1 cp 0 mol/m?
b e Study 1 0.02 B
b & Results
0.03)— T T T T S
0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1
7 s g z
Snimek obrazovky 9 nastaveni vstupnich hodnot pravé komory
v . ' N %
g) V moznosti /nitial Values 1 byla zménéna koncentrace
1. Initial values:
a. Concentration: cb=0.01 M
Model Builder s Seﬂ'\ngs ~ % Graphics Convergence Plot 1 -1
SEl-El-H- Vel s @R G (@ o = = =~ (@
4 @ dialyza hkmph (root) 2O Gv@¢
4 () Global Definitions Label: |Initial Values 1 - I 1 L 1 !
Pi Parameters 1 . lecti 0.07 or
4 Default Model Inputs ~ Domain Selection
= Materials _— P — 0.06 n
4 9 Component 1 (comp1) Selection: domains
4 = Definitions 1 . -
. 0.05
» [ Boundary System 1 (sys7) 2 (overridden) 12
b ] View 1 L
b D Geometry 1 0.04
= Materials L
4 ;i Chemistry (chem) 0.03
b .1 Species:h
b L Species:b r
! SPE[!ES b Override and Contribution 0-02
L. Species: p
4 :‘ T h+b<=>p ~ Initial Values 0.01 r
5 Equation View
4 &' Transport of Diluted Species ftds) Concentration o L
3 ? Transport Properties 1 h 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 cp o mol/m?
» @ Transport Properties 2 0.02 r
I @B Initial Values 2
> @ Reactions 1 0.03 . : . : mp
55 Equation View o 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1

Mach 1

Snimek obrazovky 10 nastaveni vstupnich hodnot levé komory

h) Bylo pridano Reactions 1 (opét stejnym zpusbem-klik pravym tlacitkem na tds
poté se naslo reactions a ve vyb&ru moznosti se vybralo Reactions)
1. Domain selection

a. Selection: Manual a opét byl vybran pouze pravy obdélnik
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Model Builder M ~ ® | Graphics| Convergence Plot 1 >
. R N eactic Ry @ L @y (@@ B2 2F (@
4 % dialyza hkmph (root) 20 O~ @
4 Global Definitions Label: Reactions 1 5 1 1 1 1 1 1
Pi Parameters 1 - - 0.07™ or
4 Default Model Inputs > CeenSdion
Materials 1 r
4 9 Component 1 (comp1) SEIimm Manual T 008
4 = Definitions 2 4 L
b [Z] Boundary System 1 (sysT) | 5 - 0.05
b 2] view 1 I ] i |
b [A] Geometry 1 0.04
Materials
P g+ Chemistry (chem) 0.037] N
4 Ja' Transport of Diluted Species (tds)
P . L
: ;. L’ampm Properties 1 Override and Contribution 0.02
o Flux 1
b & Initial Values 1 Equation 0.0171 -
P &= Thin Diffusion Barrier 1
b B Transport Properties 2 Reaction Rates | L
P> < Initial Values 2 0
[» @B Reactions 1 i L
S Equation View -0.01
Mesh 1
I oo Study 1 -0.027] r
b & Results
0.03 T T T T T Im -
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 pripadé jde o
vratnou reakci, ktera se sklada z huminové kyseliny, barviva a produktu.
a) Species 1 bylo pfidano (pravym tlaCitkem mys$i byl kliknuto na Chemistry a
pfidano Species) a bylo pojmenovano , h*
b) Species 2 bylo pridano stejnym zptisobem a bylo pojmenovano ,,b*
¢) Species 3 bylo piidano stejnym zptisobem a bylo pojmenovano ,,p*
d) Dale byla stejnym zptiisobem piidana Reaction
1. Reaction formula:
a. Formula: h+b<=>p
b. Zmdcknuto ,,apply “
2. Rate constants
a. Byla vybrana moznost specify equilibrium constant
3. Equilibrium Settings
a. Equilibrium constant: User defined
b. Equilibrium constant: Kqq = 1
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Model Builder
S t TEtY Bl
4 4 dialjza hkmph (root)
4 4 Global Definitions
Pi Parameters 1
(0’ Default Model Inputs
= Materials
4 9 Component 1 (comp?)
3
3

Ll

= Definitions

[2] Geometry 1

= Materials
4 ;b Chemistry (chem)
i Species: h
o Species: b
. Species: p
L 1:h+be=>p
55 Equation View
|’ Transport of Diluted Species (tds)
A Mesh 1
Study 1
Results

v v v v

-

v v

fo ¢

Override and Contribution

~ Reaction Formula
Formula:

h+b<=>p

Reaction type

Reversible
Ri= Zvuﬁ
1

Reaction Rate
~ Rate Constants
Specify equilibrium constant
[] Use Arrhenius expressions
Forward rate constant:
K

K=K Keqq
~ Equilibrium Settings

Equilibrium constant:
User defined
Equilibrium constant:

Kego 1

Snimek obrazovky 12 definice reakce

s Balance

Apply

m®/(smol)

e) Byla oteviena samotna Chemistry

1. Mixture Properties
a. Phase: liquid

2. Species Matching

v @ - - = 2 @

-0.017]

-0.027]

-0.037)

o 0.02 '0.04 '0.06 |

Messages

e =~

Progress Log

a. Species solved for: Transport of Diluted Species
b. Bulk species:

Model Builder
= +
4 4 dialyza hkmph (roof)
4 % Global Definitions
P Parameters 1
4§ Default Model Inputs
= Materials
4 9 Component 1 (comp1)
= Definitions
b [ Boundary System 1 (sys1)
b [2] View 1
b [7] Geometry 1
“ Materials
Chemistry (chem)
1. Species:h
Species: b
Species: p
L Th+b<=sp
5 Equation View
Transport of Diluted Species (tds)
A\ Mesh 1
b~ Study 1
4 &, Results
13 Datasets

= =te Sl

S

v v ¥

v
i

° Derived Values
Tables
Concentration, h (tds)
Concentration, b (tds)
Concentration, p (tds)
Export

# Reports

i I

i. Species b: molar concentration:cb

ii. Species h: molar concentration:ch

iii. Species p: molar concentration:cp

~* Settings
Chemistry
¥ Mixture Properties
Type:
Diluted species

Thermodynamics

Phase

Liquid
Density:

Automatic

—_1 — _CiM;
P= ﬁ, wj= T

v Species Matching
Species solved for:
Transport of Diluted Species

Bulk species

»
Specie | Type Molar concentration

b Variable cb =
h Variable ch =
P Variable o v

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

Solved for

Graphics ~ Convergence Plot 1

-0.017]

-0.027]

-0.03Y

Messages

EE~ 4+~

Progress Log

Snimek obrazovky 13 zména fdzi ldtek na kapalné a volba jejich koncentracit
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4.6 Dokonceni modelu
Pro dokonceni zékladniho modelu bylo tfeba jesté potieba udé€lat nékolik uprav v tds
modulu, které byly zptistupnény az po ptidani Chemistry modulu a také upravit mrizku
(Mesh), ktera urCuje detailnost vypocti
a. V moznosti Transport Properties 1
1. Diffusion:
a. Source: Chemistry

Model Builder - % Settings ~ % Graphics Convergence Plot 1 va
- T E~El~ S~ Transport Properties Qa@v @bl - v ® 2= - |[@
4 4 dialjza hkmph (roof) ~ Domain Selection B9 G
4 % Global Definitions m' ! ! ! ! !
i Parameters 1 Selection:  All domains 0.077] or
& Default Model Inputs : .
& Materials . _ 0.06 -
4 9 Ccomponent 1 (comp1) B | 2 (overridden) ;
4 = Definitions 0.0571 -
b [ Boundary System 1 (sys1)
b 2] view 1 |
3 |:] Geometry 1 0.04
% Materials
4 s5+ Chemistry (chem) Override and Contribution 0.037 I
b .1 Species:h .
b .k Species:tb Equation 0.027] r
b .l Species:p Model Input ¥
b L 1ih+b<=>p - = 0.017 B
2 Equation View Coordinate System Selection
4§ DTranspurt of Diluted Species (tds) Convection o1 -
b S Transport Properties 1
b B No Flux 1 ~ Diffusion
b 2B Initial Values 1 -0.017] I
b & Thin Diffusion Barrier 1 Soutce:
b @@ Transport Properties 2 Chemistry = -0.027] B
b @ Initial Values 2 o N
> @ Reactions 1 Diffusion coefficient 0059 ok
5 Equation View Deh User defined - o '0.02 '0.04 '0.06 '0.08 01
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Snimek obrazovky 14 zména zdroje difuze
b. V mozZnosti Transport Properties 2
1. Diffusion:
a. Source: Chemistry
¢. Reactions 1
1. Reaction rates:

a. R.y: reaction rate for species h

b. R.p: reaction rate for species b
C. Rep: reaction rate for species p
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d. Mesh 1
1. Segence Type:
a. Physics-controlled mesh
2. Physics-controlled mesh
a. Element size: Finer
Model Builder ~* Settings ~ % Graphics Convergence Plot 1 -
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4.7 Vykresleni vysledki
Po tomto namodelovani uz zbyva pouze vykreslit vysledky, respektive provést studii.
Tyto kroky byly provedeny ve Study 1.
a) Step 1: Time Dependent
1. Study settings:
a. lime unit: min
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b) Po této finalni Gprave, kterou byla zménéna Casova jednotka vypocta ze sekund
na minuty, bylo provedeno vykresleni vysledkt, respektive vypocitana zména
koncentrace latek, zatimco difundovaly a reagovaly za téchto podminek

tlacitkem ,

compute

c) Zobrazeni vysledku
1. Prvni latka, ktera byla pozorovana, byla huminova kyselina. Stim, ze ji
v systému bylo mnohonéasobné vice, tak se jeji koncentrace v Case témer

nezménila.
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b. Koncentrace v ¢ase 10 minut
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Model

[N
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[N

@

N

2. Druhou pozorovanou latkou bylo barvivo. Vzhledem k tomu, ze reakce
dosahuje rovnvahy po 10 minutach, tak se také jeho koncentrace v Case moc
nezménila.
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0.1

4.9

3. Posedni pozorovanou latkou byl produkt, u kterého se zména koncentrace

v Case vyrazné meénila.

a. Koncentrace v ¢ase 0,1 minuty (v ¢ase 0 minut se objevuje chyba)
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b. Koncentrace v ¢ase 1 minuta
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Po zjisténi, ze by bylo lepsi vykreslit vysledky ve vét§im ¢asovém horizontu,
byl pozménén krok vykreslovani a koneCny cas. krok 0,1 minut byl zménén
na 1 minutu a konec vykreslovani byl pfesunut na 600 minut a opét bylo
pouzito tlacitko ,,compute .
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b. Koncentrace barviva v ¢ase 600 minut
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Model Builder
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% Materials
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&’ Transport of Diluted Species (tds)
b @B Transport Properties 1
b B NoFlux 1
b @ Initial Values 1
b €5 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)
F

4

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

ii.  V Case 60 minut
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p
& Plot K- +« -
Label;  Concentration, p (tds)

~ Data

Dataset: Study 1/Solution 1 (solT)

Time (min): 30
Selection
Title

~ Plot Settings

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

[ Show hidden entities

[] Propagate hiding to lower dimensions

lot dataset edges
Color:  From theme

Frame: Material (XY,2)

~ Color Legend

how legends
[ Show maximum and minimum values
[ Show units

Position: [} Right

Graphics  Convergence Plot 1
SO -

Time=30 min

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

m S T T T T T

-0.01+

-0.02 4

-0.03L

x107

Table  Progress Log
EEE 4~

Snimek obrazovky 30 koncentrace produktu v ¢ase 60 minut

1il.

V ¢ase 300 minut
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% Materials
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&' Transport of Diluted Species (tds)
b @B Transport Properties 1
5 No Flux 1
b @ Initial Values 1
b €5 Thin Diffusion Barrier 1
b @ Transport Properties 2
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3 Equation View
Mesh 1
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Step 1: Time Dependent
4 T Solver Configurations
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£ Compile Equations: Time Depende
A\ Warnings 1
b Dependent Variables 1
b [V Time-Dependent Solver 1
4 & Results
b % Datasets
Derived Values
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W Concentration, p (tds)
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* Line Graph 1
* Line Graph 2
* Line Graph 3
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Label;  Concentration, p (tds)
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Dataset: Study 1/Solution 1 (solT)
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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 (XY,2)

~ Color Legend

Show legends

[ Show maximum and minimum values
[ Show units

Position: [} Right
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Model Builder .

| 3=t

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 €5 Thin Diffusion Barrier 1
b @ Transport Properties 2
b @ Initial Values 2
b @ Reactions 1
3 Equation View
Mesh 1
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Step 1: Time Dependent
4 T Solver Configurations
4 olution 1 (sol1)
£ Compile Equations: Time Depende
A\ Warnings 1
b Dependent Variables 1
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4 & Results
b % Datasets
Derived Values
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* Line Graph 1
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iv. 'V ¢ase 600 minut
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4.8 Zpracovani vysledku
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. Xt point 1:0; point 2:0.1

ii. Y point 1:0.02; point 2:0.02

0.1

-a
o
x107
20
15
10
5
0
-a
-a
o
x107
20
15
10
5
0
-a
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=Tty

4 @ dialyza hkmph (root)
4 @ Global Definitions
Pi Parameters 1
4 Default Model Inputs

%) Materials
b 9 Component 1 (comp)
b oo Study 1
4 & Results
4 I Datasets
Study 1/Sclution 1 (sol1)
CutLine 2D 1
Derived Values
Tables

oncentration, h (tds)
b I Concentration, b (tds)
b I Concentration, p (tds)
1D Plot Group 4
® Deport
# Reports

~* Settings

Cut Line 2D
& Plot

Label; Cut Line 2D 1

v Daia

Dataset:  Study 1/Solution 1 (sol1)

~ Line Data

Line entry method: | Two points
X Y:
Point1: 0 002
Point2: 0.1 002
Bounded by points
[ Additional parallel lines

Distarces:
Snapping: None

Advanced
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v

Graphics

xQ@v Ly @Sy @s
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b) V nabidce funkci v zalozce Results byla vybrana a ptidana /D Plot Group
1. Byl pfidan Line Graph 1

a. Data:

1. Dataset: Cut Line 2D 1

2. Coloring and style:
a. Color: green

3. Plot

~*  Settings
- TvElvH- Line Graph
Chemistry (chem) & Plot [ Define Cut Line
&' Transport of Diluted Species (tds)
b 28 Transport Properties 1 ~ D5
5 No Flux 1
b B Initial Values 1 Dataset: CutLine 2D 1
» € Thin Diffusion Barier 1 Solution parameters: | Manual
b @ Transport Properties 2
b @ Initial Values 2 Time selection: Al
b @ Reactions 1 "
£ Equation View > JEBED =25V
Mesh 1 Expression:
4~ Study 1
Step 1: Time Dependent ch
4 T Solver Configurations Unit
4 [ solution 1 (sol1)
{ Compile Equations: Time Depende mol/m*3
A\ Warnings 1 [] Description:
b Dependent Variables 1
b Y5 Time-Dependent Solver 1
4 & Results Title
b % Datasets
Derived Values x-Axis Data Ciw
= Tables

B 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
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~ Coloring and Style

Line style
Line: Solid
Color:  Green
Width:  Default from preferences (1)

Line markers

Marker. ~ None

4. Byl ptidan Line Graph 2
a. Data:

1. Dataset: Cut Line 2D 1

b. y-axis:

1. expression: cb

c. Coloring and style:

i.  Color: red

5. Plot

v

v

Graphics  Convergence Plot 1

Line Graph: (mol/m?)

0 0.01 0.02

Table  Progress Log

EEE
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vzddlenosti

(m)

0.07

0.08

0.09
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Model Builder -
-t et
b = Definitions
b [~] Geometry 1
i Materials Label:
Chemistry (chem)
&' Transport of Diluted Species (tds)
b @B Transport Properties 1
b B NoFlux 1
b @ Initial Values 1
b €5 Thin Diffusion Barrier 1

ne Grapl

Plot [ Define Cut Line

Line Graph 2

~ Data

Dataset: CutLine 2D 1 -

Solution parameters:  From parent

b @ Transport Properties 2 ~ y-Axis Data oo 5
b @ Initial Values 2
b @ Reactions 1 Expression
5 Equation View @
A Mesh 1
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. Step 1: Time Dependent mol/m*3

S

™= Solver Configurations
4

olution 1 (sol1) [ Description:

4 5{ Compile Equations: Time Depende Concentration
A\ Warnings 1
b Dependent Variables 1 Title
b [ Time-Dependent Solver 1 « x-Axis Data =%
4 & Results

b % Datasets B

Derived Values
2 Tables Arc length
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~ Coloring and Style

Line style
4~ 1D PlotGroup 4
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Line Graph 2 -

Graphics
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Line Graph: (mol/m?) Line Graph: Concentration (mol/m?)
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Progress Log -
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6. Byl ptidan Line Graph 2
a. Data:

1.  Dataset: Cut Line 2D 1

b. y-axis:
1. expression: cp
c. Coloring and style:
i.  Color: blue
7. Plot

Model Builder -
- t =ty Elv S
b §+ Chemistry (chem) Plot [ Define Cut Line
4 &' Transport of Diluted Species (tds)
b 28 Transport Properties 1 ~ D5
b B NoFlux 1
Dataset: CutLine 2D 1

b @ Initial Values 1
b €5 Thin Diffusion Barrier 1
b @ Transport Properties 2

Solution parameters:  From parent
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> @ Reactions 1
£ Equation View Expression
/A Mesh 1 =
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. Step 1: Time Dependent Unt
4 mol/m*3

™= Solver Configurations

4 olution 1 (sol1)

{ Compile Equations: Time Depende
A\ Warnings 1

b Dependent Variables 1
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b [ Time-Dependent Solver 1 Title
4 & Results x-Axis Data

> % Datasets

Derived Values v Coloring and Style
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» M Concentration, h (tds) Line style

> M Concentration, b (tds) Line: Solid

» M Concentration, p (tds)

4~ 1D Plot Group 4 Color:  RITS
. Line Graph 1 Width:  Default from preferences (1)

Line Graph 2
= Moeod Line markers
® Export Marker: | None

# Reports

Legends
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vzddlenosti

c) Datasets

~ % Graphics

Convergence Plot 1

& v [ 1Sy @@

Line Graph: (mol/m?) Line Graph: Concentration (mol/m?) Line Graph: Concentration (mol/m?®)

0 0.01 0.02 0.03 0.04 0.05 0.06 0.07 0.08 0.09
Arc length (m)

Table Progress Log
EEE 4~

barviva a produktu podle

1. Byl ptidan bod vybrany v nahodném misté na levé strané membrany pomoci

funkce Cut Point 2D
a. Point Data

1. Entry method:Coordinates

. X002
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. Y:0.02
b. Plot

Model Builder - * Settings ~ % Graphics Convergence Plot 1

- 1 T =t

i
Rl
l

Cut Point 2D QAa@~ b~

4 & Global Definitions & Plot
"I Parameters 1
<& Default Model Inputs Lapel: |Cut Point 2D 1 = m T T T T T T
% Materials
4 ® Component 1 (compT) v Data 0.06 -
b = Definitions
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¥ Materials . o081
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=] Transport of Diluted Speces (tds) ntry method: [EET 2| °%4r
b &8 Transport Properties 1
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b &8 Initial Values 1
b &= Thin Diffusion Barrier 1 v 002 m 0.02F .
b @ Transport Properties 2 Snapping: None -
b @ Initial Values 2 001l
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5 Equation View
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I Step 1: Time Dependent -0.01F
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4, Results 0.02
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= CutPoint2D 1
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2. Stejnym zpisobem byl vytvoren bod na pravé strané
a. Point data Point Data

1. Entry method:Coordinates

. X:0.02

. Y:0.02

Model Builder .

= t | SEtv Bl

~ & Graphics Convergence Plot 1

S vo@ ¢

4 ) Global Definitions
Fi Parameters 1

(‘ Default Model Inputs Label: CutPoint2D 1 » m T T T T T T T T
%) Materials
4 9 Component 1 (comp1) . DEE 0.06
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» [ Geometry 1 Dataset:  Study 1/Solution 1 (sol1) =
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Transport of Diluted Species (tds)
b @B Transport Properties 1
5 No Flux 1 X: 002 m 0.03f
b @ Initial Values 1
b €5 Thin Diffusion Barrier 1
b @ Transport Properties 2 Snapping: None -
b @ Initial Values 2 0.01
b @ Reactions 1 Advanced
3 Equation View
Mesh 1
4~ Study 1
Step 1: Time Dependent
b ™ Solver Configurations
4 & Results 0.02 -
4 Datasets

~ Point Data

Entry method: | Coordinates -

Y: 002 m

B Study 1/Solution 1 (sol1) 0.03 L L L L L L L n
Cut Line 2D 1 0.02 0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 0.12

*1 CutPoint2D 1

* CutPoint2D 2 Table Progress Log

Derived Values
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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



Mode ~® Settings ~ % Graphics Convergence Plot 1 on
= v Point Graph Qam@v 1%~ @
» @ Reactions 1 & Plot
5 Equation View Point Graph: Concentration (mol/m?) e
Mesh 1 Label: Point Graph 1
4 5 Study 1 o.01
Step 1: Time Dependent v Data
4 . Solver Configurations 0:0095 1
4 [l Sototion 1 (eol?) Dataset Cut Point 2D 1 - &
4 3 Compile Equations: Time Depende  Solution parameters: | Manual - o00or
A\ Warnings 1
b v Dependent Variables 1 [[ineiselection Al e - 0:00851
b [y Time-Dependent Solver 1 - E
4 & Results ~ y-Axis Data =v %> g o008f
4 7 Datasets Expression 5 0.0075)
@ Study 1/Solution 1 (sol1) 2
Cutline2D 1 ) £ o007k ‘
* CutPoint2D 1 Unit g
*] CutPoint 2D 2 5
Derived Values mol/m*3 e © 000651 ‘
= Tables [ Description:
» M Concentration, h (tds) e o.006- |
» i Concentration, b (tds) 0.0055 1 |
b B Concentration, p (tds) Title |
4 1D Plot Group 4 \
Line Graph 1 ~ x-Axis Data - % 000510 T T T T T ]
Line Graph 2 0 100 200 300 400 500 600
Line Graph 3 (e Time (min)
 Point Graph 1 e B
Point Graph 2 it Table  Progress Log -x
Point Graph 3
Point Graph 4 min - EEE~ =+~
& Export
4 Reports Coloring and Style
7 sooa . v v
Snimek obrazovky 39 zdvislost koncentrace barviva na ¢ase v bodé [0.02;0.02]
v Ja . . v % .
Byl vytvoren graf zavislosti koncentrace barviva na ¢ase v bodé [0.02;0.02]
’ ’ 1 ™ , v 17
b) V nabidce funkci v zalozce Results byla vybrana a ptidana /D Plot Group
e 17 .
1. Byl ptfidan Point Graph 2
a. Data:
1. Dataset: Cut Point 2D 2
2. y-Axis Data:
a. Expression: ch
3. Plot
Model Builder ~ % Settings ~ % Graphics Convergence Plot 1 on
| SE-E- 8- Point Graph aa@-yi 16 - @ ¢
» @ Reactions 1 & plot
3 Equation View Point Graph: (mol/m?) ®
Mesh 1 Label: Point Graph 2 .
4 5 Study 1 0.05
Step 1: Time Dependent v Data
4 ™. Solver Configurations
4 23 Solution 1 (sol1) Dataset: Cutpoint 2D 2 -
4 3 Compile Equations: Time Depende  Solution parameters: | Manual
A\ Warnings 1
b uvw Dependent Variables 1 Time selecticn: All
b [V Time-Dependent Solver 1 -
4 & Results b aalat =% 0.0499 |- ‘
4 Datasets
> Expression
@ Study 1/Solution 1 (sol1)
Cutline2D 1 ch ‘
* CutPoint2D 1 Unit
*] CutPoint 2D 2
Derived Values mol/m*3 ‘
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> M Concentration, h (tds) 0.0498 |
b I Concentration, b (tds)
> I Concentration, p (tds) Title \
“ 1D Plot Group 4 \
Line Graph 1 ~ x-Axis Data - % | | | | | | |
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Line Graph 3 TR Time (min)
Point Graph 1 Time
. Point Graph 2 it Table  Progress Log -x
Point Graph 3
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® Export
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¢) V nabidce funkci v zalozce Results byla vybrana a ptidana /D Plot Group
1. Byl ptidan Point Graph 3
a. Data:
1. Dataset: Cut Point 2D 2
2. y-Axis Data:
a. Expression: cb
3. Plot
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Model Builder ~* Settings
‘ Ty sE-E- Point Graph
® Reactions 1 & Plot
3 Equation View
Mesh 1 Label:  Point Graph 3
4~ Study 1
Step 1: Time Dependent v Data
4 T Solver Configurations
Jution 1 (sol1) Dataset: Cut Point 2D 2
4 5 Compile Equations: Time Depende  Solution parameters:  Manual
A\ Warnings 1
b uvw Dependent Variables 1 Time selecticn: Al
b [V Time-Dependent Solver 1 -
4 & Results b aalat e
4 Datasets
- Expression:
i Study 1/Solution 1 (sol1)
Cutline2D 1 )
* CutPoint2D 1 Unit:
* CutPoint2D 2
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b I Concentration, b (tds) o
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4~ 1D PlotGroup 4
Line Graph 1 ~ x-Axis Data - v
Line Graph 2
Line Graph 3 Parameter.
Point Graph 1 Time
Point Graph 2
* Point Graph 3 Ut
Point Graph 4 min
& Export
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d) V nabidce funkci v zalozce Results byla vybrana a ptidana /D Plot Group

1. Byl ptidan Point Graph 4
a. Data:

i.  Dataset: Cut Point 2D 2

v-Axis Data:
a. Expression: cp
3. Plot

Model Builder ~* Settings
« t Tl =l Point Graph
Reactions 1 ou Plot
3 Equation View
Mesh 1 Label: Point Graph 4
4 o Study 1
Step 1: Time Dependent v Data
4 . Solver Configurations
Solution 1 (sol1) Dataset: Cut Point 2D 2 v
4 5 Compile Equations: Time Depende  Solution parameters:  Manual
A\ Warnings 1
Time selecticn: All

b Dependent Variables 1
b [V Time-Dependent Solver 1

~ y-Axis Data

4 & Results
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- Expression:
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* CutPoint2D 1 Unit
* CutPoint2D 2
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4~ 1D PlotGroup 4
Line Graph 1 ~ x-Axis Data - v
Line Graph 2
Line Graph 3 Parameter.
Point Graph 1 e
Point Graph 2
Point Graph 3 it
. Point Graph 4 min
& Export
¥ Reports Coloring and Style

v

Graphics

Convergence Plot 1

1G> @ f
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Table ~ Progress
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Log
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b. Zmény koncentraci

Pro zjisténi sorpCnich 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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Model Builder -

TE-E-Z s 1 2o~ 8
4 @ dialyza hkmph (root) - L L L L L L L
4 @ Global Definitions Label: |Parameters 1 = 0.071 @
Pi Parameters 1 :
4 Default Model Inputs e
%) Materials - 0.06
4 Q Component 1 (comp1) Name | Expression Value Description
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Materials P o 0 mol/m?® 0.047
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b €5 Thin Diffusion Barrier 1 o
b @ Transport Properties 2 0.01
b @ Initial Values 2
b @ Reactions 1 o]
3 Equation View
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I1% Step 1: Time Dependent 0.0
4 T Solver Configurations
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¥4 Compile Equations: Time Depende ; . = 0.03 m
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4 & Results & Table ~ Progress Log -
" 3 Demetvaues Expressia B 4 -
Tables 0.05[g/1
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/. v e
Snimek obrazovky 43 zména koncentraci v Parameters 1
voow ..
b. Koncentrace byla zménéna v Initial Values 1
Model Builder \z ~ % Graphics Convergence Plot 1 -
- ® Qv @ 2L R4 v v = ® 9 -
4 @ dialyza hkmph (root) - L L L L L L
4 @ Global Definitions Label:  Initial Values 1 S o
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‘ 3 Equation View o mol/m?
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b Y5 Time-Dependent Solver 1
4 & Results Table ~ Progress Log -
b % Datasets
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b M Concentration, h (tds)
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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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Line Graph 2 how legends
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& Export
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g. Koncentrace latek v zavislosti na poloze
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h. Koncentrace barviva v bodé [0.02;0.02]
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j. Koncentrace barviva v bodé [0.08;0.02]
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k. Koncentrace produktu v bodé [0.08;0.02]
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2. Koncentrace 0,08 g/l

Stejnym zpusobem, jako u minulého pfipadu byla koncentrace zménéna na 0,08

g/l. Tato hodnota odpovida realnym datam. Poté byly vysledky vykresleny.

a. Koncentrace huminové kyseliny v ¢ase 600 minut
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c. Koncentrace latek v zavislosti na poloze
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d. Koncentrace produktu v bodé¢ [0.08;0.02]
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3. Koncentrace 0,1 g/l

Stejnym zptisobem, jako u minulého a predminulého piipadu byla koncentrace

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

Pti srovnavani vysledkt bylo rozhodnuto, Ze jednotlivé vysledky mezi sebou budou srovnany
v Case 600 minut. To z toho divodu, 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 pii puvodni koncentraci barviva 0,01 g/l

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

x107
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-0.01F E

-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 0.12 m

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

Pti koncentraci barviva 0,01 g// 1ze vidét, ze po docileni rovnovahy lze pozorovat, ze na levé 1
pravé strané membrany je koncentrace barviva 4,88 10~3 mol - m~3. Kdyby reakce neprobghla

viibec, tak se rovnovaha ustali na 0,5- 1073 mol - m™3. Tim padem v kazdé komote chybi 0,12
3

2

1073 mol - m~3 . Z toho vyplyva, Ze muselo zreagovat 2,4- 10™°> mol - m~
coz jde 1épe vidét na grafu 1:
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Vysledky se 1 potvrdily na vysledné koncentraci 2 a na grafu 2:

Time=60 min

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?)

500

-0.02

0

0.02

0.04

0.06

0.08

0.1

0.12 m

600

%107

20

15

10

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 méfitka koncentrace produktu
odpovida.

To znamen4, 7e huminova kyselina na sebe navazala 2,4- 107> mol-m™3 barviva, coZ
odpovida 2,40 %.

Stejnym zpusobem se pokracovalo i u ostatnich vysledka.
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5.2 Vysledky pfii puvodni koncentraci barviva 0,05g/1

Time=600 h Species b: Surface: Concentration (mol/m®)
m - 1 1 1 1 1 1 1 1 -
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0.01}

-0.01F B

-0.02 E
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-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/ 1ze vidét, ze po docileni rovnovahy lze pozorovat, ze v celém
systému je koncentrace barviva 0,0244 - 1073 mol - m~3. Z toho vyplyva, ze muselo zreagovat
1,22: 10™* mol - m~3 barviva,

coz jde 1épe vidét na grafu 3:

Point Graph: Concentration (mol/m?)
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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 1 1 1 1 1 1 1 -
0.06 - T
0.05 T 0.001
0.04 T
1 0.0008
0.03 ]
0.02 - 4
1 0.0006
0.01+ 4
ol | F4o0.0004
-0.01F 4
0.0002
-0.02 ]
0.03F : 1 L 1 1 1 Lo 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
0,08g/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 1ze vidét, ze podle méfitka koncentrace produktu odpovida.
To znamena, Ze huminova kyselina na sebe navazala 1,22-10™* mol- m™3 barviva, coZ
odpovida 2,44 %.
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5.3 Vysledky pii puvodni koncentraci barviva 0,08 g/l

U piipadu s koncentraci 0,08 g/l byly vysledky porovnany i s grafem od Ing. Bé€luSové, protoze
délala realny pokus, ktery byl volnou predlohou modelace. Uz na prvni pohled 1ze vidét, ze neni
tfeba zachazet 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 1 1 1 1 1 1 1 -

0.06 E
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-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 5 koncentrace barviva v rovhovdze o ptivodni koncentrace 0,08 g/I

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 zdvislosti na case pri ptivodni koncentraci 0,08 g/1

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

Time=600 h Species p: Surface: Concentration (mol/m?)
m —— T T T T T T T
0.06 b 0.0018
0.05F . 0.0016
0.04 - 0.0014
0.03F 4 F 1 0.0012
0.02 - 4 F 4 0.001
0.01F - - 4 0.0008
oF 4 F 4 0.0006
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-0.03E 1 1 1 1 1 1 L 0

-0.02 0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 m

Vyslednd koncentrace 6 koncentrace produktu v rovnovdze pri ptivodni koncentraci
barviva 0,08 g/I



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 1ze vidét, ze koncentrace produktu dosahla 0,00188 mol - m~3. Tato koncentrace odpovida
2,35 %.
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Snimek obrazovky 69 snimek grafu z prdce Ing. Bélusové popisujici zménu koncentrace
Septonexu v zdvislosti na case [40]
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Rovnovaha reakce huminové kyseliny se septonexem v realném piipadé¢ 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 rovnovaha 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 puvodni koncentraci barviva 0,1 g/l
I pies to, Ze se ukazalo, ze model neodpovida realité, tak byly vyhodnocen i vysledky pfi
koncentraci barviva 0,1 g/l.

Time=600 h Species b: Surface: Concentration (mol/m®)
m —_— T T T T T T T

0.06 - 1

0.05+ .

0.04

0.03

0.02 |-

1 0.04884

0.01f

-0.01 1

-0.02 e

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

Vyslednd koncentrace 7 koncentrace barviva v rovnovdze 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 lépe vidét na grafu 7:
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Graf 7 koncentrace barviva v zdvislosti na case pri ptivodni koncentraci 0,1 g/I

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

Time=600 h Species p: Surface: Concentration (mol/m?)
m - T T T T T T T T =
0.06 + i
0.05 B 0.002
0.04 -
0.03 + - - 4 0.0015
0.02 i
0.01+ B - 4 0.001
ok 4
-0.01 B 0.0005
-0.02 i
-0.03 1 1 1 1 L L L 0
-0.02 0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 m

Vyslednd koncentrace 8 koncentrace produktu v rovnovdze pri ptivodni koncentraci

barviva 0,1 g/1
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Point Graph: Concentration (mol/m?)
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Graf 8 koncentrace produktu v zdvislosti na case pri ptivodni koncentraci barviva 0,1 g/I

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

Pfi srovnani vysledkt pozorujeme, Ze na huminové kyseliy bylo navazano vice barviva, kdyz
ho v systému ptavodné bylo vice. Trend sorpce okolo 2,4 %, ale pietrval z davodu nastaveni
reakce. U srovnavani modelacnich vysledkti o pivodni 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.

Aspektt, pro¢ tomu tak je, tak je hned nékolik. Soubor byl nastaven tak, aby rychlostni a
rovnovazna konstanta byly 1, zaroven reakce probihala v poméru 1:1 a systém byl michan
pomoci difuze. V realném ptipadé je systém michan externé. Rovnovazna konstanta rovnez
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 sledovana teoreticka dialyza barviva a huminové kyseliny a vytvoteni
produktu jejich vzajemné reakce. Modelace byla provedena pomoci inzenyrského programu
COMSOL Multiphysics, ktery slouzi pro piesné matematicko-fyzikalni vypocCty a modelace
raznych problematik. Byly sledovany dialyza barviva o riznych koncentraci v Case, tvorba
produktu reakce, pomoci které se sledovala sorpce a také Cas, za ktery doslo k rovnovaze
v systému. Vysledky byly porovnany s realnymi daty a bylo zjisténo, ze tento model je
dostate¢né funkcni, aby simuloval realnou problematiku.

Duvod, proc¢ vysledky nekorelovaly je ten, Ze je potieba upravit nékteré z parametra, aby model
1épe odpovidal realité. Jmenovité by bylo tfeba 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 realném piipade
platit.

Z tohoto divodu je tento model vhodny jako vychozi pro tvorbu pfipadnych modela
s presnéj$imi daty, popiipadé ho lze vyuzit pro vytvoreni modelt obsahujici jiné latky a zjisténi
jejich sorpcnich vlastnosti.

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