Proceedings of ECOpole
Vol. 5, No. 1 2011

Regina WARDZYNSKA', Lech SMOCZYNSKI', Radostaw WOLICKT'
i Beata ZALESKA-CHROST'

SYMULACJA KOMPUTEROWA PROCESU KOAGULACJI

COMPUTER SIMULATION OF COAGULATION PROCESS

Abstrakt: Przedstawiono wyniki badan przeprowadzonych przy zastosowaniu komputerowego programu ,,ZB2”
symulujacego koagulacje zawiesiny zawierajacej kuliste czastki zolu i kuliste czastki koagulantu. Zaprezentowano
charakterystyke opracowanego programu, a nastgpnie opisano wyniki badan wptywu predkosci poczatkowej zolu
oraz rozmiaréw czastki zolu i koagulantu na szybkos$¢ procesu koagulacji. Wykazano, iz program ,,ZB2” pozostaje
w zgodnosci z klasycznymi teoriami ruchu czastek i destabilizacji uktadéw koloidalnych. Szybkos¢
symulowanego procesu koagulacji, w zakresie opisanym w niniejszej pracy, spelniala réwnanie kinetyczne
II rzedu, a takze réwnanie Smoluchowskiego. Symulowany wzrost predkosci poczatkowej czastek zolu zgodnie
z oczekiwaniem powodowal wzrost szybko$ci koagulacji. Okazato si¢ takze, ze wigkszy wplyw na szybkos¢
koagulacji miato zwigkszenie $rednicy czastki zolu anizeli zwigkszenie $rednicy czastki koagulantu.
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W ciagle doskonalonych technologiach chemicznego i biologiczno-chemicznego
oczyszczania $ciekéw do dzis§ powszechnie stosowang metoda pozostaje koagulacja.
Koagulacja poprzez swa ztozono$¢ ciagle budzi zainteresowanie i pozostaje obiektem
badan, zaréwno natury fundamentalnej np. nad mechanizmem i kinetyka
koagulacji-flokulacji czastek [1-3], jak i utylitarnych [4]. Badania proceséw agregacji,
koagulacji, flokulacji i sedymentacji najczesciej prowadzi si¢ w uktadach naturalnych, np.
na $ciekach [5], w ukladach modelowych, np. na zawiesinie krzemionki [6], a takze
w uktadach symulowanych komputerowo [1, 7-9] Symulacja komputerowa, stwarzajac
praktycznie nieograniczone mozliwosci eksperymentalne, umozliwia np. ustalenie modelu
kolizji czastek, mechanizmu koagulacji skrytej, powolnej i szybkiej oraz pozwala okresli¢
warunki i parametry kinetyczne tych proceséw [10-13]. Wyniki symulacji komputerowych
stuza rozwojowi bazy danych o charakterze fundamentalnym, a ze wzgledu na pewne
sugestie i konkluzje aplikacyjne [14] pozostaja interesujaca alternatywa badan
stosowanych.

W niniejszej pracy przedstawiono wyniki aplikacji programu komputerowego ZB2
symulujagcego koagulacje zawiesin Sciekowych. Badano kinetyke procesu koagulacji
chemicznej, okreslono rzgdowo$¢ oraz wpltyw predkosci poczatkowej zolu, a takze
rozmiaru czastki zolu i koagulantu na szybko$¢ procesu koagulacji.

Metodyka

Program komputerowy zostal napisany w jezyku Pascal. Program symuluje proces
koagulacji-flokulacji-sedymentacji kulistych czastek zolu za pomoca kulistych czastek
koagulantu [15]. Jest to model stochastyczno-dynamiczny, jego dzialanie korzysta ze
zmiennych losowych, a stan systemu zmienia si¢ dzigki uplywowi czasu symulacyjnego.
Jadrem programu jest modut rozwigzujgcy réwnanie ruchu okres$lonej liczby punktow
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materii (czastek) w zamknietym naczyniu. Wartosci poczatkowe potozen czastek
generowane sg losowo zgodnie z rozktadem jednorodnym w obszarze zbiornika. Zaréwno
kierunek ruchu czgstek, jak i ich potozenie poczatkowe losowane sg instrukcja RANDOM.
Kat odbicia czastki od $ciany naczynia jest zawsze réwny katowi padania. Grono odbite od
dna obniza swa predkos¢ o 30%. Przyjeto kolejno nastepujace dane wejsciowe: A - liczba
czastek koagulantu: A = const = 100, B - liczba czastek zolu: B = const = 1000, C -
predkos¢ poczatkowa czastki koagulantu: C = 5, 10, 15, 20, 25, 30, 35, 40, D - predkos¢
poczatkowa czastki zolu: D = 2C, czyli 10, 20, 30, 40, 50, 60, 70, 80 oraz D = 5C, czyli 25,
50, 75, 100, 125, 150, 175, 200, E - ,prég koagulacji”, tzn. parametr wskazujacy, od ilu
czastek zolu zaczyna si¢ opadanie grona/ktaczka zawierajacego 1 czastke koagulantu;
E = const = 10, F - ,,wsp6tczynnik opadania”: F = const = 0,2, G - symulowana $rednica
czastki koagulantu: G = 1,2,3,4, H - symulowana $rednica czastki zolu: H = 1,2,3,4,
I - symulowany stosunek masy czastki koagulantu do masy czastki zolu: I w badaniach
zmienny zalezny od warto$ci G i H.

Omowienie i dyskusja wynikow

W testach symulacyjnych badano wptyw predkosci poczatkowej oraz rozmiaru czastki
zolu i koagulantu na szybko$¢ procesu koagulacji. Rzedowo$¢ symulowanego procesu
koagulacji wyznaczano metoda graficzna poprzez konwersje (linearyzacj¢) powszechnie
znanych 1 stosowanych réwnan kinetycznych reakcji, odpowiednio I i II rzedu.
Kazdorazowo wartoéci odpowiednich wspétczynnikéw determinacji R® dla modelu
II-rzedowego byly wyzsze anizeli R* dla modelu I-rzgdowego. Badany proces koagulaciji
okazal si¢ wigc reakcja II rzedu. Przykladowo w tabeli 1 zestawiono wartosdci statych
szybkosci reakcji I i II rzgdu k; i ky oraz wartosci odpowiednich wspétczynnikéw
determinacji R dla uktadu, w ktérym warto$¢ predkosci poczatkowej kazdej z czastek zolu
D jest dwukrotnie wigksza od wartosci predkosci poczatkowej kazdej z czastek koagulantu
C.

Tabela 1
State szybkosci reakcji Ii I rzedu oraz R* dla par C i D wynoszacych od 5 10 do 40 i 80

Tablel
The values of first-order and second-order reaction rate constants and the values of determination coefficient R
for C and D pairs from 5 and 10 to 40 and 80

C,D,E,G,H,1 R? dla I rzedu k- 1072 R dla II rzedu ky - 107°
5,10;10;2:2; 1 0,899 1,58 0,971 0,916
10; 20; 10;2; 2; 1 0,941 1,98 0,991 1,16
15;30; 10;2;2; 1 0,921 2,13 0,980 1,24
20; 40; 10;2;2; 1 0,946 2,29 0,988 1,34
25,50; 10;2;2; 1 0,970 2,94 0,981 1,73
30; 60; 10; 2; 2; 1 0,978 3,51 0,984 2,07
35,70;10;2; 2; 1 0,957 3,39 0,988 1,99
40; 80; 10;2;2; 1 0,968 3,89 0,981 2,29

Zgodnie z oczekiwaniem, ze wzrostem pr¢dkosci poczatkowej czastek zwigkszata sie
szybko$¢ badanego procesu koagulacji, zarowno wyrazona warto$cig statej szybkosci
reakcji I rzedu (k;), jak 1 wartoscia statej szybkos$ci reakcji II rzedu (ky).
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Zastosowanie II-rzgdowego modelu w badanej symulacji procesu koagulacji zapewnito
srednia warto$é R = 0,983, a wiec wicksza anizeli $rednia warto$é R* = 0,948 dla modelu
[-rzedowego.
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Rys. 1. Zalezno$¢ szybkosci koagulacji od predkosci poczatkowej czastek zolu (D) przy dwukrotnie mniejszej
predkosci czastek koagulantu C: zawsze D = 2C (rys. la) oraz pigciokrotnie nizszej predkosci czastek
koagulantu C: zawsze D = 5C (rys. 1b)

Fig. 1. The correlation between the coagulation rate and the initial velocity of sol particles (D) at a two-fold lower
velocity of coagulant particles C, D = 2C (Fig. 1a), at a five-fold lower velocity of coagulant particles
C, D =5C (Fig. 1b)

Na rysunkach la i 1b przedstawiono zalezno$¢ szybkosci koagulacji (ky) od szybkosci
poczatkowej czastek zolu D zawsze z proporcjonalng warto$cig predkosci poczatkowe;j
kazdej z czastek koagulantu C, D = 2C (rys. 1a) i D = 5C (rys. 1b).

Symulowane zréznicowanie predkosci poczatkowej czastki zolu, przy tej samej
srednicy czastki (G = H = 2) i tej samej gestosci czastek zolu i koagulantu (I = 1), oznacza,
iz symulowana koagulacja zachodzita badZ po wstepnym ogrzaniu zolu z rysunku la do
temperatury zolu na rysunku 1b, badZ po wstgpnym intensywnym zamieszaniu zolu
z rysunku la do uzyskania takiej szybko$ci, jaka maja czastki zolu z rysunku Ib.
Odpowiednio wigc po podgrzaniu lub po zamieszaniu np. $ciekéw do uktadu wprowadzono
czastki koagulantu i wykonano pomiary zilustrowane rysunkiem 1b.

Wstepne podgrzanie (badz zamieszanie ukladu) jedynie nieznacznie wptyngto na
szybkos¢ koagulacji, aczkolwiek w catym zakresie pomiar6w zatozony symulowany wzrost
predkosci poczatkowej czastek zolu powodowat wzrost szybko$ci koagulacji. Maksymalna
szybko$¢ koagulacji dla D = 5C przy C = 40 wyniosta k; = 4,81-107, natomiast dla D = 2C
przy tej samej predkosci poczatkowej czastek koagulantu ky = 2,29-107°. Oznacza to, iz
D = 200/D = 80, czyli 2,5-krotny wzrost predkosci poczatkowej czastek zolu zapewnit
jedynie 4,81/2,29 = 2,1-krotny wzrost szybkosci procesu koagulacji.

Na rysunku 2 przedstawiono wptyw $rednicy czastek zolu (H od 1 do 4) na szybkos¢
koagulacji (ky) przy czterech wartosciach G, tj. G = 1, 2, 3 i 4. Z przebiegu symulowanej
reakcji (koagulacji) wida¢, ze w badanym zakresie wzrost H o jednostke zwigksza szybko$¢
reakcji (ky) o ok. 0,6:10°. Z pewnym przyblizeniem mozna stwierdzi¢, ze proste
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roOwnolegte na rysunku 2 pozostaja od siebie oddalone o stalty dystans wynoszacy
ok. 0,3-107 (ky). Mozna wiec postawié teze, ze wzrost wartosci G o jednostke skutkowat
jedynie 20% wzrostem szybkosci reakcji. W badanych kombinacjach wartosci G i H
powazniejszy wpltyw na zwigkszenie szybko$ci koagulacji przy D = 2C mialo wiec
zwickszanie $rednicy czastki zolu anizeli zwigkszanie $rednicy czastki koagulantu. Fakt ten
okazuje si¢ by¢ logiczna konsekwencja narzuconej proporcji liczby czastek koagulantu
i liczby czastek zolu wynoszacej A/B = 100/1000 = 0,1. Zwigkszenie $rednicy czastek
(zolu) pozostajacych w 10-krotnym nadmiarze w symulowanym uktadzie koagulacyjnym
musi bardziej wptywaé na warto§¢ prawdopodobienstwa zderzenia aktywnego z czastka
koagulantu anizeli zwigkszenie $rednicy czastki koagulantu pozostajacego w 10-krotnej
mniejszosci w ukladzie.
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Rys. 2. Zaleznosci szybkosci koagulacji od $rednicy czastek przy D = 2C

Fig. 2. The correlation between the coagulation rate and particle diameter at D = 2C

Whioski

1. Symulacja komputerowa ZB2 poprawnie symuluje proces koagulacji chemicznej
hydrozoli.

2. Symulowany proces koagulacji chemicznej przebiega zgodnie z réwnaniem
kinetycznym reakcji II rzgdu.

3. Nadmierne podgrzewanie lub mieszanie zolu (Sciekéw) przed koagulacja okazuje si¢
nie w pelni uzasadnione uzyskang koncowa szybkoscia i wydajnoscia procesu.

4. Wickszy wplyw na szybko$¢ koagulacji ma rozmiar czastki zolu anizeli rozmiar
czastki koagulantu.
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COMPUTER SIMULATION OF COAGULATION PROCESS
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Abstract: This paper presents some results of the study carried out with using “ZB2” ie a computer program for
coagulation simulating of system containing the spherical particles of suspension and spherical particles of
coagulant. The description of the program is followed by an analysis of the effect of the initial velocity of sol
particles and also the effect of colloidal particle size and coagulant particle size on the rate of the coagulation
examined. It was demonstrated that the tested program is consistent with some classical theories of particle motion
and destabilization of the colloidal systems. The rate of the simulated coagulation process, within the range
described in this study, satisfies both kinetic equations of second-order reactions and the Smoluchowski equation.
An increase the initial velocity simulated of the coagulant particle is, according to expectation, followed by the
increase the simulated rate of coagulation. It also found that a greater impact on the coagulation rate has the
diameter increasing of the sol particles than the diameter increasing in coagulant particles.

Keywords: simulation, coagulation, sol



