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Wprowadzenie

Postep technologii wymaga poszukiwania materiatow 0 specjalnych wiasciwosciach,
stawiajacych czola szczegdlnym wymaganiom. Przykladem takich substancji sa aerozele,
ktore, majgc gabczasta strukturg, posiadaja wiele niesamowitych witasciwosci jak niska
przewodnos$¢ termiczna, wysoka porowato$¢ czy powierzchnia wiasciwa. Dzieki temu
moga znalez¢ szerokie zastosowanie w réznych dziedzinach zycia.

Cel i1 zakres pracy

Celem pracy jest opracowanie modelu przedstawiajacego reakcje kondensaci,

wystepujaca podczas wytwarzania aerozeli, a nastgpnie sprawdzenie wynikow jego pracy.

Zakres pracy obejmuje:

- Przeglad literatury dotyczacy rodzajoéw aerozeli, ich metod wytwarzania i wtasciwosci.

- Okreslenie stosowanych numerycznych metod i wybor automatéw komorkowych.

- Stworzenie modelu i wykonanie na nim 12 symulacji (oraz 5 wstgpnych).

- Analiza uzyskanych struktur oraz kinetyk zelowania w zalezno$ci od zastosowanych
parametrow.

Czes¢ teoretyczna

Aerozelami nazywane sg materiaty uzyskane z tzw. ,,mokrych zeli” (hydrozeli, alkozeli)
poprzez usunigcie wypetniajacej je cieczy w taki sposob, by nie naruszy¢ ich pierwotnej
struktury. Maja bardzo matg gestos¢, moga by¢ przezroczyste lub wrecz nieprzepuszczalne
dla $wiatta. Po raz pierwszy zostaly opracowane przez dr. S. Kistlera poprzez wymiang
rozpuszczalnikow w nadkrytycznym srodowisku. Pod koniec ubiegtego stulecia powstaly
pierwsze proby zaaplikowania modelowania numerycznego zarowno wiasciwosci aerozeli
jak i ich kondensacji (ktora ma kluczowy wplyw na pdzniejsze wlasciwosci produktu).

Metodyka i wyniki

Sposrod metod numerycznych np. dynamiki molekularnej, metody Monte Carlo czy
automatow komorkowych, zdecydowano si¢ na te ostatnie w celu opracowania
programu symulujacego kondensacje czastek wtornych, ktore w ostatecznosci tworzg
catkowicie usieciowang strukture (jak na rys. la). Uzyskana wizualizacja i wykres
Kinetyki zelowania Stworzonego programu zaprezentowane sga na rys. 1b i 1c.

c_zal = 0,125, p = 0,01
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Rys.1. Przyktadowe zdjecie aerozelu z mikroskopu SEM (a), jedna z otrzymanych

struktur ze stworzonego modelu (b) oraz wykres kinetyki zelowania (c) dla zalozonego
stezenia czastek na macierzy c_zal = 0,125 1 prawdopodobienstwa rownego 0,01.
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Opracowano kod zrodlowy w srodowisku programu C++. Przyjeto rownomierne
poruszanie si¢ czastek w kazdym kroku czasowym w jednym z o$miu kierunkow (gora,
dot, na boki i na skos). Wygenerowane czastki zmienialy potozenie na 2-wymiarowej
siatce, gdzie wprowadzono periodyczne warunki brzegowe, (zapewniajagce pseudo-
nieskonczong przestrzen). W rezultacie uzyskano powtarzalne wykresy Kkinetyk
kondensacji oraz wizualizacje powstatych struktur. Na ich podstawie zauwazono,
ze agregaty uzyskane dla bardzo matych wartosci prawdopodobienstwa zderzen
efektywnych (bedacym procz stgzenia Sterowanym parametrem) maja bardziej zbita
strukturg.

Whioski

Stworzony model (pomimo upraszczajacych zatozen) uzyskal obiecujace wyniki
w przedstawianiu Kinetyki zelowania (ktéra na podstawie danych laboratoryjnych
okazuje si¢ mie¢ ksztatt sigmoidalny), ktérej przebieg jakosciowo pokrywa si¢ z rys. 1c.
Uzyskane wizualizacje koncowe;j struktury (a takze wygladu stanow poczatkowych oraz
posrednich) moga pomoc w analizowaniu przebiegu procesu. Zauwazono tez, ze
mniejsza warto$¢ prawdopodobienstwa zderzen efektywnych czastek sprzyja tworzenie
si¢ struktur zblizonych do modelu RLCA (reaction-limited cluster aggregation).




