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m Motivace pro vytvo Feni programu
m Stru ¢ny popis softwaru

m OdliSnosti programu Transport a jednoduchych

model U kolonovych experiment U
m Priklad prace s programem

m Soucasny vyzkum

http://centrum-sanace.tul.cz
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m K ¢emu slouzi?
m Je to model pro simulaci kolonovych experimentu.
m Klade duraz na reakcni slozku procesu.

m Pro¢ ho vytva rime?
m Pro lepsi pochopeni déju probihajicich uvnitf
Kolony.

m Pro odhadnuti vlivu téchto jevu na vysledek
Kolonovych testu.

http://centrum-sanace.tul.cz
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m 1D model na zaklad é
metody kone énych objem

m Konvekce ac
5 YT,

Legenda:
- aktni oblast
m 3D efekt pomoci troji ot cblac
porOZIty B - 2 neaktived eblast
mVymény “_p . Nu
y y ot 2 N, +N, et
g = s N, (e" =)
ot > N, +N,
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m Upravy fyzického modelu kolony
- Pridani vypocCtu vstupni a vystupni komory
- Pridani vypoctu situace v nadobé

m Zahrnuti vystupni nadoby
. Postupné naplnovani

Vigso(t + At) = Vo (t) + At- Q1)

Cp 4z (0 VN, 5 (04 A0Q(1)-Cy o (0

Chsolt+ At) = —

- Vyliti se zmérenim

IKOLONA, NADOBA
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situace na vstupu do kolony
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Srovnani vystupl z posledniho elementu a
vystupni komory

= posledni element
= vystupni komora

orovnanlvysl dk/ U 'se
OMOor
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m Analytické reSeni

m Hledame feSeni soustavy
dvou rovnic

1. Predpis pro

Langmuirovu izotermu

C C C?'KL
S Tmax 14 CK;

2. Hmotnostni bilance

Cs, + Cr, =M =C, +C,

http://centrum-sanace.tul.cz

m Newton — Rapsonova
metoda

» Re3eni rovnice hledame
jako posloupnost bodu

f(x;)

Xi+1 = X r
f(x;)
CT(E}KLCmax
o= MYT3T oK,
C?‘(i+1) = CT'(E) o K C. ..

1+
(1 + CpyKp)?
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m Soucasny stav reSenych problém u

http://centrum-sanace.tul.cz.

r@Rean:t chdimech\projekt2\transport2 ] [ [
RIS SR Contiy s e i
Basis "Reactants "colmmmd H Run
~Constraints on initial system i
H20 1.00000203 ~ free kg solvent
Orpiment & As(OH)4- 2.53013736e *  free mol
HPO4- & .0009531832 ¥ mol
02(aq) 4':' 1.28739737e v free molal
H+ & .0935000362 ¥ mol
Na+ 2 .0013043255 ¥ mol
K+ 2 .0006798243 ¥ mol
Mg++ & .0012738118 ~ mol
Cat++ © .0093562874 ¥ mol
Fe++ & .0272888427 ¥ mal
A+++ 8 .365084952 ¥ mol E
F- 2 .0267390938 ¥ mol
d- 2 .0006763525 ¥ mol
s04- 2 620209245 ~ mal charge balance
Mn++ 2 9.934835632 ¥ mal
Ni++ & .0001594275 ¥ mol
Ut++++ 2 4.35527042e *  free molal
Vit 2 0001825627 * mol
n++ & .0006260324 ¥ mol
Cre++ B2 .0001337025 ¥ mol
HCO3- & le-20 * mmolar L
™ Time start ¥ days * end ¥ days ¥
+| T constant 25 ¥ o

Vodivost
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m Hlavni vyznam
m Vyukovy a testovaci software

m Pomaha spravné pochopit déje probihajici pri
kolonovych experimentech

m DalsSi funkce
m Navrh kolonovych experimentu
m Ziskani parametru pro 3D modely realnych oblasti
= Modely chemickych roztoku
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