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Streszczenie rozprawy doktorskicj

Zastosowanie réwnan bilansu populacji do modelowania procesow w

ukladach dyspersyjnych ciecz-cialo stale

Ninigjsza rozprawa doktorska zostaje przedstawiona w formie zbioru recenzowanych
publikacji navkowych, w ktérych zawarto wyniki badafi nad zastosowaniem réwnan bilansu
populacji do modelowania matematycznego ukladéw rozproszonych ciecz-ciato stale.
Szcezegolng uwage w niniejszej pracy doktorskiej poswigcono uktadom rozproszonym czastek
krzemionki, ze wzgledu na przemystowe aplikacje tego typu uktadow przez firme Solvay, ktora

wspicrata prowadzone badania.

Praca ta porusza dwa zasadnicze aspekty modelowania matematycznego ukiaddow
rozproszonych przy pomocy rownan bilansu populacji: fizyczny oraz numeryczny. Pierwszy z
nich koncentruje si¢ na opisie matematycznym procesu agregacji ¢zastek statych w rezimie
perykinetycznym oraz ortokinetycznym, w szczegdlno$ci w kontekécie opisu procesu agregacii
nano czastek krzenionki. Ponadto, bazujac na analizie charakterystycznych statych czasowych,
rozszerzony zostat kernel agregacji, umozliwiajacy okreslenie czestosci zderzen czastek statych
zawieszonych, w znajdujacej si¢ w rezimie przeplywu burzliwego, cieklej fazie ciaglej.
Wrykorzystujge teori¢ DLVO w pracy rozwazano przypadki znaczacych oddziatywan
miedzyczasteczkowych. Poza sitami DLVO, ktére najczesciej jako jedyne brane 33 pod uwage
przy modelowaniu matematycznym agregacji, wprowadzono dodatkowo efekt sit
hydrofobowych, co osiagnigto poprzez zastosowanie zmodyfikowanej statej Hamakera dla
agregacji czastek z warstwa hydrofobowa. Wplyw sit hydrofobowych rozwazano réwniez przy
opisie odziatywan migdzy czastka, a pgcherzem gazu w procesie flokulacji. W pracy zbadany
zostal wplyw struktury przeplywu fazy ciaglej na czgsto$¢ zderzen czastek, Wyniki
modelowania i symulacji pokazaly jednoznacznie, Ze agregacja czastek jest bardziej efektywna
pod wzgledem energetycznym w przypadku przeplywu rozciagajacego, anizeli w prostym
przepltywie $cinajacym. Oba typy przeplywow wystepuja w rezimie przeplywu burzliwego,



wigc przedstawiony w pracy wniosek ma duze znacznie praktyczne. Metoda numeryczna
stosowana w symulacjach zostala w pracy wykorzystana do walidacji uproszczonych rdzeni
agregacji opublikowanych w literaturze. Dla ukladéw, w kidrych szybkosé agregacji
limitowana jest szybkoScia powierzchniowej reakcji chemicznej, wyprowadzone zostalo
wyrazente na efektywnosd¢ zderzen bazujace na relacji miedzy charakterystycznymi skalami
czasowymi wzglednego ruchu czastek oraz reakcji chemicznej, odpowiedzialnej za utworzenie
trwalego agregatu. Przeprowadzona analiza pozwolita wysnué wniosek, ze w przypadku tego
typu ukladéw istnieje pewien rozmiar czastek, ponizej ktdrego agregacja nie zachodzi. Wynika
to z faktu wystgpowania zbyt intensywnych ruchéw Browna, co w konsekwencji uniemozliwia
trwale zwiazanie si¢ czastek w wyniku powierzchniowej reakeji chemicznej. Na podstawie
przedstawionych rezultatébw mozna uzasadni¢ fakt, ze agregaty krzemionkowe zwykle
tworzone sa ze wzglednie monodyspersyjnych czastek pierwotnych. Powyzsze rozwazania
zostaly w niniejszej pracy z powodzeniem wykorzystane do przewidywania czasu zelowania
krzemionki dla szeregu parametréw procesowych, a nastgpnie uzyskane wyniki poréwnano z

danymi do$wiadczalnymi.

Drugim aspektem poruszonym w niniejszej rozprawie jest aspekt numeryczny. W
przypadku réwnafn bilansu populacji, po transformacji momentéw, czlony nieliniowe
wymagaja zastosowania dodatkowych réwnan zamykajacych. W przedstawionej rozprawie
metoda kubatury Gaussa (GC) zostala zaproponowana do rozwigzywania wielowymiarowych
nieliniowych réwnan bilansu populacji. Przybliza ona rozktad wlasnodci fazy rozproszonej
poprzez zbidr funkeji 8-Diraca w przestrzeni wielowymiarowej, ktore wraz z odpowiadajacymi
im wagami posiadaja t¢ cechg, ze zachowuja wartosci momentdéw rozktadu wejsciowego. W
przypadku zaproponowanej metody, =zamiast tradycyjnie stosowanych algorytméw
inwersyjnych, wagi oraz wspolrzedne polozenia wybierane sg przez zastosowanie algorytméw
programowania liniowego, majac do dyspozycji punkty znajdujace sie wewnatrz
predefiniowanej siatki numerycznej utworzonej w wielowymiarowej przestrzeni kartezjanskie;.
Taka procedura pozwala na przyblizanie rozkladéw o dowolnej liczbie wymiardw.
Wprowadzony algorytm numeryczny zostat zastosowany do modelowania proceséw
wielowymiarowej krystalizacji (na przykladzie procesu dwu- i tréj-wymiarowego wzrostu
krysztalow), agregacji czastek stalych z jednoczesng restrukturyzacja oraz w koficu rozpadu
kropel z wymiang masy migdzy fazg ciagla, a fazg rozproszona.

Kolgjnym algorytmem numerycznym wprowadzonym w niniejszej rozprawie jest

metoda zamknigcia ukiadu rownan bilansu populacji w przypadku modelowania procesu



rozpuszczania czastek statych. Zaproponowana metoda bazuje na rozwinigciu w szereg Grama-
Charliera i1 pozwala na wydajne obliczanie wartosci funkcji gestosci rozktadu w
poszczegolnych punktach domeny oraz na odtworzenie funkcji gestosci w kazdym kroku
czasowym symulacji, nie powodujac przy tym znaczacego wzrostu kosztow obliczeniowych.
Wprowadzony algorytm zostal sprawdzony poprzez symulacje ukladéw posiadajacych
rozwiazanie analityczne, a nastgpnie zostat uzyty do symulacji procesu starzenia Ostwalda na
przykladzie czastek krzemionki. Otrzymane wyniki zostaly poréwnane z danymi
doswiadczalnymi okresowej precypitacji krzemionki, potwierdzajac tym samym wysnuta
uprzednio hipotezg, ze starzenie Ostwalda jest gldwnym mechanizmem wzrostu czastek
podczas poczatkowego okresu produkeji krzemionki metoda mokra. Zaproponowana w pracy
metoda bazujaca na rozwinieciu w szereg Grama-Charliera moze by¢ rowniez z powodzeniem
uogoélniona do ukladéw rozproszonych ciecz-ciecz, w celu opisu ewolucji rozktadow

rozmiardw kropel, w tym opisu rozpuszczania kropel na skutek transportu masy do fazy ciggle;.
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