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Modelowanie migracji substancji ze zrodet punktowych w ztozu ziarnistym

Wstep

Zrodha punktowe to, w ujeciu ogdlnym, zrédla masy o niewielkich
rozmiarach w odniesieniu do catej objgtosci/masy uktadu. Problem
migracji substancji z punktowych zrodet masy spotykany jest w roz-
nych procesach naturalnych i przemystowych, problemach z zakresu
ochrony $rodowiska [1] oraz w zagadnieniach z zakresu migracji lekow
w tkankach [2, 3]. W ochronie $rodowiska spotykamy si¢ z migracja
sktadnika w glebie ze zrédet punktowych, np. na skutek awarii insta-
lacji przemystowych, czy wycieku odciekow ze sktadowisk odpadow
statych. Pojecie punktowych zrodet masy, w ujeciu biomedycznym, od-
nosi si¢ do podawanych do organizmu $rodkéw farmakologicznych np.
w formie tabletek czy tez wprowadzania leku poprzez iniekcjg. Wymie-
nione problemy, pomimo catkowicie odmiennych warunkoéw, z punktu
widzenia inzynierii chemicznej sa analogiczne, ze wzglgdu na podobne
mechanizmy wymiany masy, oczywiscie z zachowaniem odpowiedniej
dla danego medium specyfiki, warunkéw brzegowych, parametréw itp.
Stosujac metodyke postgpowania wiasciwa inzynierii chemicznej, pro-
ces migracji opisywany jest ilosciowo za pomoca analogicznych row-
nan modelowych.

Celem pracy byto skonstruowanie procedury numerycznej opisujacej
migracjg sktadnika ze zrédet punktowych w ztozu ziarnistym, opartej na
zaproponowanym wczes$niej modelu matematycznym transportu sktad-
nika w cialach porowatych [1, 4] oraz jej weryfikacja doswiadczalna.

Badania eksperymentalne

Skonstruowano stanowisko eksperymentalne, umozliwiajace badanie
szybkosci rozpuszcezania zrodet punktowych w ztozu [5]. Jako symu-
lacyjne zrédta punktowe shuzyly kulki otowiane o $rednicy zblizonej
do $rednicy ziaren ztoza, rozpuszczane w roztworze kwasu octowego
o dobranym wezesniej stezeniu (cx = 1,5 mol/dm”). Eksperymenty prze-
prowadzano dla z16Z o r6znych porowato$ciach oraz dla kilku wartosci
przeptywu objgtosciowego cieczy. Jako jeden z kluczowych efektow
rozpatrzono wplyw réznych konfiguracji wzajemnego potozenia zro-
det (rozny stopien ich rozproszenia) na szybkos$¢ migracji sktadnika
w uktadzie. W tym celu zastosowano kilka konfiguracji utozenia oto-
wianych kulek w przekroju kolumny, rézniacych sig ggstoscia skupienia
zroédet masy (Rys. 1). Do zasadniczych zalet wykorzystywanego uktadu
badawczego naleza niewielkie rozmiary otowianych kulek, zblizone
do wymiaru ziaren ztoza (punktowy charakter zrédel masy) oraz ich
trwatos¢. Niedogodno$cia uktadu badawczego byly niewielkie ubytki
masy uzyskiwane po dlugim czasie procesu, co mogto wptywac na do-
ktadnos¢ badan eksperymentalnych jak rowniez na precyzj¢ weryfikacji
modelu. Utrudniato to tym samym wyciagnigcie arbitralnych wnioskoéw
dotyczacych postaci funkcji uzalezniajacej ubytek masy od rozktadu
geometrycznego zrodet.

Rys. 1. Konfiguracja geometryczna utozenia zrodet masy (od prawe;j):
Rozktad symetryczny A (RO=2,410" mm?, SK = 417 mm’);
Rozktad czgéciowo skupiony B (RO =210" mm?, SK =492 mm’);
Rozktad czg$ciowo skupiony C (RO= 1,8:10° mm?, SK = 571 mmz);
Rozktad skupiony D (RO=2,510" mm™, SK = 4002 mm”);
Rozklad czgéciowo skupiony F - (RO=4-10" mm™; SK = 2472 mm’)

Konfiguracja zrédet masy

W celu jednoznacznego scharakteryzowania wzajemnego potozenia
zrodel masy w ukladzie (rozumianego jako zaggszczenie ich poloze-
nia) zdefiniowano parametry nazwane skupieniem (SK) 1 rozproszeniem
(RO), ktére pozwalaja na oceng ilosciowa gestosci rozktadu zrodet
punktowych [5]. W dostepnej literaturze brak wskaznikow, ktore cha-
rakteryzowalyby tego typu rozproszenie.

Wspotczynnik SK odpowiada $redniemu stopniowi skupienia (kla-
steryzacji) zrodel masy w rozpatrywanym obszarze uktadu a wigc jest
to stosunek calkowitego pola rozpatrywanego obszaru do pola ograni-
czonego przez zrodla (Rys. 1). Dodatkowo, uwzglgdniono okre$lone
rozmiary zroédet masy w przypadku ogdlnym; w przypadku granicznym
sa to zrodta punktowe. Przy takiej definicji wigksza warto$¢ wspotczyn-
nika SK wskazuje na bardziej zaggszczony rozklad zrodet.

Parametr skupienia SK (klasteryzacji) zdefiniowano nast¢pujaco:
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Jego odwrotnos¢, czyli rozproszenie (RO), bgdzie wskazywalo na
stopien rozrzucenia zrodel w uktadzie:
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Maksymalna warto$¢ skupienia zrédet, a wigc najmniejsze rozpro-

szenie to przypadek, gdy kulki sa bezposrednio obok siebie tak, ze pole

ograniczajqce (P,,,) ich obszar ~ powierzchni kulek (P, = Pyi), za$

obszar catego uktadu jest niewspoimiernie duzy w stosunku do wiel-

kosci zrodet i wowczas:
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Minimalna warto$¢ skupienia (maksymalne rozproszenie) odpowiada
przypadkowi, gdy kulki sa bardzo daleko od siebie i pole ograniczaja-
ce zajmuje praktycznie caty obszar uktadu (P, ~ Py,,). Zaktadajac, iz
zrédta maja powierzchnig znikoma w stosunku do powierzchni uktadu
otrzymujemy:

lim SK = lim PP _
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Ponizej przedstawiono poszczegdlne konfiguracje uzyte w badaniach,
wraz z ksztaltem figur ograniczajacych (P,,,) a takze wyznaczonymi pa-
rametrami SK i RO.

Modelowanie migracji sktadnika
z punktowych zrédet masy w ztozu ziarnistym

Ze wzgledu na znaczna zlozono$¢ procesow migracji sktadnika
w ztozu ziarnistym konieczne jest przyjecie pewnych zatozen uprasz-
czajacych: warstwa ziarnista jest opisywana przez model os$rodka po-
rowatego, zwiazki chemiczne sa stabo rozpuszczalne w wodzie i nie
wplywaja na hydrodynamike przeptywu przez ztoze, zanieczyszczenia
sa odwracalnie adsorbowane na ziarnach tworzacych warstwg.

W odniesieniu do propagacji zwiazkow ze zrédet punktowych ogdlne
sformutowania bilanséw sktadnika w cieczy i na ciele statym przybiera-
ja posta¢ rownan bilansowych [4, 6].

Bilans sktadnika w cieczy:
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Bilans substancji na ziarnach ztoza:

S kg +J,,. )



Prosimy cytowac jako: Inz. Ap. Chem. 2010, 49, 2, 15-16

str. 16

INZYNIERIA I APARATURA CHEMICZNA

Nr 2/2010

ac, _6 _c
Sm),a= dpkc(c K) 6)

ads

Szybkos¢ wydzielania sktadnika ze zrodta punktowego opisuje row-
nanie:
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Powyzsze rownania maja charakter ogdlny, uwzgledniajac adsorpcjg
sktadnika na ziarnach ztoza (J,,,.) oraz reakcj¢ zaniku sktadnika w cie-
czy wypetniajacej pory (-k;,c). W przypadku prowadzonych doswiad-
czen i symulacji numerycznych, dla uwypuklenia problemu wptywu
rozktadu geometrycznego zrodet na migracje sktadnika w ztozu, wy-
kluczono te efekty.

Symulacje numeryczne i weryfikacja

Dla zadanych geometrii stworzono siatk¢ obliczeniowa w programie
Gambit (odpowiadajaca badaniom eksperymentalnym) oraz opracowa-
no procedurg obliczeniowa w programie Fluent v.6.3.26 [5, 7], bedaca
numeryczna implementacja matematycznego modelu migracji substan-
cji ze zrodet punktowych w ztozu ziarnistym. Parametr procesowy sta-
nowit efektywny wspotczynnik transportu masy, oznaczany symbolem
K- Warto$¢ wspotczynnika wyznaczano dla danego typu konfiguracji
dla pomiaru standardowego obliczajac wspotczynnik proporcjonalno-
Sci (tak aby uzyskana numerycznie warto$¢ ubytku masy byta rowna
wartosci doswiadczalnej). Korzystajac z tych danych przeprowadzono
kolejne symulacje dla danej konfiguracji. Dodatkowo, obliczono wspot-
czynniki wnikania masy na podstawie korelacji.

Weryfikacja doswiadczalna modelu polegata na porownaniu uzyska-
nych wartosci doswiadczalnych ubytkow masy z wartosciami obliczo-
nymi numerycznie. W tab. 1 [5] zamieszczono wzglgdne ubytki masy:
uzyskane z dos§wiadczenia, a takze te, uzyskane dla wartosci korelacyj-
nego i numerycznego wspotczynnika wnikania masy.

Tab. 1. Wyniki procentowych ubytkéw masy otrzymanych w wyniku do$wiadczen
i obliczen symulacyjnych w programie Fluent, t =48 h

. S . S 0, 0, 0,
Konf | 5E1 | poing | o) | o) | 2| o | oa | oA
A 0,343 | 397 | 140 | 4,09 | 0055 | 1,64 | 0920 | 0919
A 0343 | 480 | 1,70 | 495 | 0067 | 1,71 | 1,064 | 1,064
A 0343 | 830 | 2,94 | 856 | 0116 | 1,99 | 1,302 | 1,305
A 0263 | 480 | 1,70 | 646 | 0,033 | 2,81 | 1,151 | 1,153
C 0,343 | 480 | 1,70 | 495 | 0,067 | 1,72 | 0,946 | 0946
F 0,343 | 480 | 1,70 | 495 | 0,067 | 1,75 | 0,956 | 0,956

Ubytek masy zrodet w badanych uktadach wzrasta wraz ze wzrostem
predkosci przeptywu ptynu, a takze ze zmniejszeniem si¢ porowatosci
danego ztoza (czyli ze wzrostem predkosci rzeczywistej przy stalej war-
tosci przeptywu objgtosciowego) dla danej konfiguracji geometrycznej.
Rezultaty pokazuja male zmniejszenie szybkosci rozpuszczania sub-
stancji ze zrodel masy ze wzrostem skupienia utozenia zrodet (SK) (sta-
ta warto$¢ przeptywu i porowato$ci), gdy pola predkosci i stgzenh moga
si¢ naktadac¢ (model Happela).

Wyniki wskazuja na prawidlowo$¢ sformutowania matematycznego
modelu, oraz poprawnos¢ procedury numerycznej.

Wzajemny, staly stosunek wspolczynnika wnikania masy wyznaczo-
nego z korelacji oraz wspotczynnika numerycznego, petniacego rolg pa-
rametru procesowego wskazuja na poprawno$¢ jego wyznaczenia oraz
jego procesowy charakter (wspotczynnik efektywny).

Ze wzgledu na niewielkie ubytki masy nie podjgto si¢ skorelowania
procentowych ubytkéw masy sktadnika w zalezno$ci od parametru sku-
pienia SK.

Podsumowanie i wnioski

Zbadano eksperymentalnie szybko$¢ rozpuszczania zrodet punkto-
wych ztozu ziarnistym. Jako symulacyjne zrodta punktowe stuzyty kul-

ki otowiane o $rednicy zblizonej do $rednicy ziaren ztoza, rozpuszczane
roztworem kwasu octowego.

Jako jeden z kluczowych efektéw rozpatrzono wplyw réznych konfi-
guracji wzajemnego potozenia zrodel (rézny stopien ich rozproszenia)
na szybkos¢ migracji sktadnika w uktadzie.

W wyniku do$wiadczen wyznaczono wzgledne ubytki masy kulek,
po okreslonym czasie trwania procesu (2 doby).

Zgodnie z oczekiwaniami zwigkszenie predkosci przeptywu powodu-
je zwigkszenie ubytku masy kulek. Zmniejszenie porowato$ci (a wigc
zwigkszenie predkosci rzeczywistej roztworu kwasu octowego, przy
stalej wartosci przeplywu objgtosciowego) rowniez zwigksza szybkosé
rozpuszczania kulek.

W celu jednoznacznego scharakteryzowania wzajemnego potozenia
zrodel masy w uktadzie (a konkretnie zaggszczenia ich potozenia) zde-
finiowano charakterystyczne parametry nazwane skupieniem (SK) i roz-
proszeniem (RO), ktore pozwalaja na oceng ilo$ciowa gestosci rozktadu
zrodet punktowych. Dla stosowanych geometrii utozenia kulek w ztozu
wyznaczono warto$ci parametréw SK i RO.

Dla zadanych geometrii stworzono siatk¢ obliczeniowa w programie
Gambit. Opracowano procedurg obliczeniowa w programie Fluent,
bedaca numeryczna implementacja matematycznego modelu migracji
substancji ze zrodet punktowych w ztozu ziarnistym.

Wspolczynnik transportu masy £, bedacy wspotczynnikiem efek-
tywnym, pelni rolg parametru procesowego i jest charakterystyczny dla
danego typu geometrii rozktadu zrodet.

Weryfikacja doswiadczalna modelu polegata na poréwnaniu uzyska-
nych wartosci doswiadczalnych ubytkow masy z wartosciami obliczo-
nymi numerycznie. Wyniki wskazuja na prawidtowo$¢ sformutowania
matematycznego modelu, oraz poprawnos¢ procedury numeryczne;j.

Wyniki wskazuja na zmniejszenie szybkosci uwalniania substancji ze
zrodet masy im wigksza jest ggstos¢ utozenia tych zrodet (w przypadku
gdy pola predkoscei i stgzen moga na siebie wptywac; model Happela).

Ze wzgledu na niewielkie ubytki masy nie podjgto si¢ skorelowa-
nia zaleznos$ci procentowego ubytku masy od parametru skupienia SK
a wykazano jedynie zgodnos¢ tendencji.

Otrzymane rezultaty, jak réwniez opracowana procedura numeryczna
postuza do oceny wplywu ggstosci utozenia zrodet punktowych w ztozu
ziarnistym na szybko$¢ migracji substancji. Informacje takie sq istotne
m.in. w problemach rzeczywistych rozprzestrzeniana si¢ punktowych
zanieczyszczen w glebie lub szybkosci rozpuszczania i transportu leku.

Oznaczenia

a — pow. wlasciwa [mz/m3]; ¢ — stgz. skladnika w cieczy [kg/ms];
¢, — stez. sktadnika w ciele statym [kg/m’]; D — wsp. dyfuzji [m’/s]; oz
— szybk. rozpuszczania zanieczyszczenia ze zrodet punktowych [mol/
(m>s)]; J,,r — szybk. adsorpcji sktadnika [mol/(mz-s)]; k. — wsp. wnika-
nia masy [m/s]; k;, — stata szybkosci reakcji w ptynie [1/s]; K4, — sta-
ta rownowagi adsorp. [-]; %m — procentowy ubytek masy otowianych
kulek w stosunku do ich masy pocz. [%]; Re — liczba Reynoldsa [—];
RO — parametr rozproszenia zrodet masy [m'z]; SK — parametr skupienia
zrodel masy [m’]; 7 — czas [s]; U — wektor predkosci [m/s]; x,, Vs Zg —
wspotrz. zrodta punktowego
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