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SYMULACJA KOMPUTEROWA PROCESU KOAGULACJI 

COMPUTER SIMULATION OF COAGULATION PROCESS 

Abstrakt: Przedstawiono wyniki bada� przeprowadzonych przy zastosowaniu komputerowego programu „ZB2” 
symuluj�cego koagulacj� zawiesiny zawieraj�cej kuliste cz�stki zolu i kuliste cz�stki koagulantu. Zaprezentowano 
charakterystyk� opracowanego programu, a nast�pnie opisano wyniki bada� wpływu pr�dko�ci pocz�tkowej zolu 
oraz rozmiarów cz�stki zolu i koagulantu na szybko�� procesu koagulacji. Wykazano, i� program „ZB2” pozostaje 
w zgodno�ci z klasycznymi teoriami ruchu cz�stek i destabilizacji układów koloidalnych. Szybko�� 
symulowanego procesu koagulacji, w zakresie opisanym w niniejszej pracy, spełniała równanie kinetyczne  
II rz�du, a tak�e równanie Smoluchowskiego. Symulowany wzrost pr�dko�ci pocz�tkowej cz�stek zolu zgodnie  
z oczekiwaniem powodował wzrost szybko�ci koagulacji. Okazało si� tak�e, �e wi�kszy wpływ na szybko�� 
koagulacji miało zwi�kszenie �rednicy cz�stki zolu ani�eli zwi�kszenie �rednicy cz�stki koagulantu. 
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W ci�gle doskonalonych technologiach chemicznego i biologiczno-chemicznego 
oczyszczania �cieków do dzi� powszechnie stosowan� metod� pozostaje koagulacja. 
Koagulacja poprzez sw� zło�ono�� ci�gle budzi zainteresowanie i pozostaje obiektem 
bada�, zarówno natury fundamentalnej np. nad mechanizmem i kinetyk�  
koagulacji-flokulacji cz�stek [1-3], jak i utylitarnych [4]. Badania procesów agregacji, 
koagulacji, flokulacji i sedymentacji najcz��ciej prowadzi si� w układach naturalnych, np. 
na �ciekach [5], w układach modelowych, np. na zawiesinie krzemionki [6], a tak�e  
w układach symulowanych komputerowo [1, 7-9]. Symulacja komputerowa, stwarzaj�c 
praktycznie nieograniczone mo�liwo�ci eksperymentalne, umo�liwia np. ustalenie modelu 
kolizji cz�stek, mechanizmu koagulacji skrytej, powolnej i szybkiej oraz pozwala okre�li� 
warunki i parametry kinetyczne tych procesów [10-13]. Wyniki symulacji komputerowych 
słu�� rozwojowi bazy danych o charakterze fundamentalnym, a ze wzgl�du na pewne 
sugestie i konkluzje aplikacyjne [14] pozostaj� interesuj�c� alternatyw� bada� 
stosowanych.  

W niniejszej pracy przedstawiono wyniki aplikacji programu komputerowego ZB2 
symuluj�cego koagulacj� zawiesin �ciekowych. Badano kinetyk� procesu koagulacji 
chemicznej, okre�lono rz�dowo�� oraz wpływ pr�dko�ci pocz�tkowej zolu, a tak�e 
rozmiaru cz�stki zolu i koagulantu na szybko�� procesu koagulacji.  

Metodyka 

Program komputerowy został napisany w j�zyku Pascal. Program symuluje proces 
koagulacji-flokulacji-sedymentacji kulistych cz�stek zolu za pomoc� kulistych cz�stek 
koagulantu [15]. Jest to model stochastyczno-dynamiczny, jego działanie korzysta ze 
zmiennych losowych, a stan systemu zmienia si� dzi�ki upływowi czasu symulacyjnego. 
J�drem programu jest moduł rozwi�zuj�cy równanie ruchu okre�lonej liczby punktów 
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materii (cz�stek) w zamkni�tym naczyniu. Warto�ci pocz�tkowe poło�e� cz�stek 
generowane s� losowo zgodnie z rozkładem jednorodnym w obszarze zbiornika. Zarówno 
kierunek ruchu cz�stek, jak i ich poło�enie pocz�tkowe losowane s� instrukcj� RANDOM. 
K�t odbicia cz�stki od �ciany naczynia jest zawsze równy k�towi padania. Grono odbite od 
dna obni�a sw� pr�dko�� o 30%. Przyj�to kolejno nast�puj�ce dane wej�ciowe: A - liczba 
cz�stek koagulantu: A = const = 100, B - liczba cz�stek zolu: B = const = 1000, C - 
pr�dko�� pocz�tkowa cz�stki koagulantu: C = 5, 10, 15, 20, 25, 30, 35, 40, D - pr�dko�� 
pocz�tkowa cz�stki 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 - „próg koagulacji”, tzn. parametr wskazuj�cy, od ilu 
cz�stek zolu zaczyna si� opadanie grona/kłaczka zawieraj�cego 1 cz�stk� koagulantu;  
E = const = 10, F - „współczynnik opadania”: F = const = 0,2, G - symulowana �rednica 
cz�stki koagulantu: G = 1,2,3,4, H - symulowana �rednica cz�stki zolu: H = 1,2,3,4,  
I - symulowany stosunek masy cz�stki koagulantu do masy cz�stki zolu: I w badaniach 
zmienny zale�ny od warto�ci G i H. 

Omówienie i dyskusja wyników 

W testach symulacyjnych badano wpływ pr�dko�ci pocz�tkowej oraz rozmiaru cz�stki 
zolu i koagulantu na szybko�� procesu koagulacji. Rz�dowo�� symulowanego procesu 
koagulacji wyznaczano metod� graficzn� poprzez konwersj� (linearyzacj�) powszechnie 
znanych i stosowanych równa� kinetycznych reakcji, odpowiednio I i II rz�du. 
Ka�dorazowo warto�ci odpowiednich współczynników determinacji R2 dla modelu  
II-rz�dowego były wy�sze ani�eli R2 dla modelu I-rz�dowego. Badany proces koagulacji 
okazał si� wi�c reakcj� II rz�du. Przykładowo w tabeli 1 zestawiono warto�ci stałych 
szybko�ci reakcji I i II rz�du kI i kII oraz warto�ci odpowiednich współczynników 
determinacji R2 dla układu, w którym warto�� pr�dko�ci pocz�tkowej ka�dej z cz�stek zolu 
D jest dwukrotnie wi�ksza od warto�ci pr�dko�ci pocz�tkowej ka�dej z cz�stek koagulantu 
C.  

 
Tabela 1 

Stałe szybko�ci reakcji I i II rz�du oraz R2 dla par C i D wynosz�cych od 5 i 10 do 40 i 80 

Table1 
The values of first-order and second-order reaction rate constants and the values of determination coefficient R2 

for C and D pairs from 5 and 10 to 40 and 80 

C, D, E, G, H, I R2 dla I rz�du kI ⋅⋅⋅⋅ 10–2 R2 dla II rz�du kII ⋅⋅⋅⋅ 10–5 

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�dko�ci pocz�tkowej cz�stek zwi�kszała si� 

szybko�� badanego procesu koagulacji, zarówno wyra�ona warto�ci� stałej szybko�ci 
reakcji I rz�du (kI), jak i warto�ci� stałej szybko�ci reakcji II rz�du (kII). 
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Zastosowanie II-rz�dowego modelu w badanej symulacji procesu koagulacji zapewniło 
�redni� warto�� R2 = 0,983, a wi�c wi�ksz� ani�eli �rednia warto�� R2 = 0,948 dla modelu 
I-rz�dowego. 
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Rys. 1. Zale�no�� szybko�ci koagulacji od pr�dko�ci pocz�tkowej cz�stek zolu (D) przy dwukrotnie mniejszej 

pr�dko�ci cz�stek koagulantu C: zawsze D = 2C (rys. 1a) oraz pi�ciokrotnie ni�szej pr�dko�ci cz�stek 
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 1a i 1b przedstawiono zale�no�� szybko�ci koagulacji (kII) od szybko�ci 

pocz�tkowej cz�stek zolu D zawsze z proporcjonaln� warto�ci� pr�dko�ci pocz�tkowej 
ka�dej z cz�stek koagulantu C, D = 2C (rys. 1a) i D = 5C (rys. 1b).  

 Symulowane zró�nicowanie pr�dko�ci pocz�tkowej cz�stki zolu, przy tej samej 
�rednicy cz�stki (G = H = 2) i tej samej g�sto�ci cz�stek zolu i koagulantu (I = 1), oznacza, 
i� symulowana koagulacja zachodziła b�d
 po wst�pnym ogrzaniu zolu z rysunku 1a do 
temperatury zolu na rysunku 1b, b�d
 po wst�pnym intensywnym zamieszaniu zolu  
z rysunku 1a do uzyskania takiej szybko�ci, jak� maj� cz�stki zolu z rysunku 1b. 
Odpowiednio wi�c po podgrzaniu lub po zamieszaniu np. �cieków do układu wprowadzono 
cz�stki koagulantu i wykonano pomiary zilustrowane rysunkiem 1b. 

Wst�pne podgrzanie (b�d
 zamieszanie układu) jedynie nieznacznie wpłyn�ło na 
szybko�� koagulacji, aczkolwiek w całym zakresie pomiarów zało�ony symulowany wzrost 
pr�dko�ci pocz�tkowej cz�stek zolu powodował wzrost szybko�ci koagulacji. Maksymalna 
szybko�� koagulacji dla D = 5C przy C = 40 wyniosła kII = 4,81�10–5, natomiast dla D = 2C 
przy tej samej pr�dko�ci pocz�tkowej cz�stek koagulantu kII = 2,29�10–5. Oznacza to, i�  
D = 200/D = 80, czyli 2,5-krotny wzrost pr�dko�ci pocz�tkowej cz�stek zolu zapewnił 
jedynie 4,81/2,29 = 2,1-krotny wzrost szybko�ci procesu koagulacji.  

Na rysunku 2 przedstawiono wpływ �rednicy cz�stek zolu (H od 1 do 4) na szybko�� 
koagulacji (kII) przy czterech warto�ciach G, tj. G = 1, 2, 3 i 4. Z przebiegu symulowanej 
reakcji (koagulacji) wida�, �e w badanym zakresie wzrost H o jednostk� zwi�ksza szybko�� 
reakcji (kII) o ok. 0,6�10–5. Z pewnym przybli�eniem mo�na stwierdzi�, �e proste 
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równoległe na rysunku 2 pozostaj� od siebie oddalone o stały dystans wynosz�cy  
ok. 0,3�10–5 (kII). Mo�na wi�c postawi� tez�, �e wzrost warto�ci G o jednostk� skutkował 
jedynie 20% wzrostem szybko�ci reakcji. W badanych kombinacjach warto�ci G i H 
powa�niejszy wpływ na zwi�kszenie szybko�ci koagulacji przy D = 2C miało wi�c 
zwi�kszanie �rednicy cz�stki zolu ani�eli zwi�kszanie �rednicy cz�stki koagulantu. Fakt ten 
okazuje si� by� logiczn� konsekwencj� narzuconej proporcji liczby cz�stek koagulantu  
i liczby cz�stek zolu wynosz�cej A/B = 100/1000 = 0,1. Zwi�kszenie �rednicy cz�stek 
(zolu) pozostaj�cych w 10-krotnym nadmiarze w symulowanym układzie koagulacyjnym 
musi bardziej wpływa� na warto�� prawdopodobie�stwa zderzenia aktywnego z cz�stk� 
koagulantu ani�eli zwi�kszenie �rednicy cz�stki koagulantu pozostaj�cego w 10-krotnej 
mniejszo�ci w układzie. 
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Rys. 2. Zale�no�ci szybko�ci koagulacji od �rednicy cz�stek przy D = 2C 

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

Wnioski 

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

2. Symulowany proces koagulacji chemicznej przebiega zgodnie z równaniem 
kinetycznym reakcji II rz�du. 

3. Nadmierne podgrzewanie lub mieszanie zolu (�cieków) przed koagulacj� okazuje si� 
nie w pełni uzasadnione uzyskan� ko�cow� szybko�ci� i wydajno�ci� procesu.  

4. Wi�kszy wpływ na szybko�� koagulacji ma rozmiar cz�stki zolu ani�eli rozmiar 
cz�stki koagulantu.  
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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 


