Modelovani a simulace
pro chemicko-technologickou praxi

V soucasné dobé jsou v oblasti modelovani a simulace k dispozici
riizné programy a SW baliky zaméiené na modelovani fyzikalnich
dé¢ju v rtiznych oborech a védnich disciplinach. Neni tomu jinak
ani v takovém odvétvi, jako je primyslové chemie. Nahlédnéme
do vypocetni oblasti, kterou rada pracovniku ve $kolstvi i v ko-
merc¢nich firmach dobie znd a tou je MATLAB, ktery vyviji ame-
rickd firma The MathWorks. MATLAB lze pouzivat jako samostat-
ny vypocetni nastroj, slouzi v§ak také jako vypocetni prostiedi pro
specializované knihovny (toolboxy) a produkty. Jednim z nich je
FEMLARB, jehoZ vyrobcem je $védska firma COMSOL, ktera svou
¢innost zahdjila vyvojem nadstavby pro teseni parcialnich diferen-
cialnich rovnic — PDE Toolboxem.

V poslednich tiech letech se FEMAB rozviji velmi rychle a ve spo-
lupraci s MATLABem nabizi ves$kery komfort, ktery uzivatelé
MATLABu dobte znaji. FEMLAB patii k simula¢nim nastrojim,
které casto nazyvame jako Equation Based Modelling — EBM.
Uzivatel ma k dispozici knihovnu parcialnich diferencidlnich rov-
nic (PDR), jejichZ vybérem je zvolena poti‘ebna aplikace. K dispo-
zici je také obecny tvar PDR, kdy uZivatel definuje ilohu podle své-
ho vlastniho zadani. Geometricky model popisuje jedna nebo vice
PDR, které ke svému te$eni potiebuji definici okrajovych podmi-
nek ptifazovanych jednotlivym ¢dstem geometrie. Podminky by-
vaji dvojiho druhu - Dirichletova a Neumannova — podle toho, vy-
Zaduje-li uloha zadavat pocdte¢ni hodnoty nebo jejich derivaci.
Vyhodou EBM oproti jinym metodam je pitimé v¢lenéni zadanych
definic do numerického schématu, ¢imZ neni naru$ena stabilita
a robustnost vypoctu.

Vnitini oblasti modelu popisuji PDR, které mohou byt zaméteny
i na vice aplikaci najednou. Odtud nazev multifyzikdlni feSeni.
V uzlovych bodech generované sité jsou nakonec vypocéteny hle-
dané hodnoty zavisle proménnych veli¢in. Jedna se tedy o metodu
koneénych prvka (FEM).

V oblasti chemicko-inZzenyrskych vypocta jsou aplikace ve FEM-
LABu zaloZeny na tiech zakladnich podminkach — na rovnovaze
hmoty, energie a momentti. Momentovou rovnovahu spliuji
Navier-Stokesovy rovnice, nenewtonovské proudéni, Brinkmano-
va rovnice a Darcyho pravidlo. Energetické rovnovaze odpovida
prostup tepla, vedeni a prenos tepla. Hmotovou rovnovahu popi-
suje diftize, vedeni a difuze, Maxwell-Stefanova difize a vedeni
a Nerst-Planckovy elektrokinetické modely. VSechny tyto apli-
kace jsou obsazeny v chemicko-technologickém modulu, ktery
FEMLAB muze ve specializovanych piipadech pouZzivat. Jedna se
zde vlastné o rozsiteni knihovny PDR.

Jedna z teSenych uloh muizZe byt napiiklad modelovani katalyzato-
ri vypoétem jejich heterogennich modeld, které zahrnuji tekuté
i pevné Kkatalyzatory. Reaktanty jsou absorbované do jejich povr-
chu, kde reaguji s jinymi latkami nebo desorbuji jako kone¢ny pro-
dukt. Presun latek na povrchu zavisi na mechanice tekutin a EBM
systémy tak pomahaji zkoumat vliv dynamiky tekutin na reakci ka-
talyzatoru. Pi detailnim vypoctu je tekuty katalyticky povrch ma-
tematicky modelovan jako heterogenni geometrické rozhrani.
Kdy?Z je toto rozhrani velmi komplikované, pouZivd se homogeni-
zac¢nich metod, které nakonec vedou k obecnému modelu proudé-
ni porovitym médiem.

V nasledujicim prikladé je modelovan Kkatalyzator s tekutou fazi.
Proudéni tekutiny je modelovano pomoci Navier-Stokesovych rov-
nic, které zarucuji zachovani momentt a hmoty. Vysledkem rese-
ni je rychlost v prostoru a tlak v tekutiné. V nejjednodu$s$im pripa-
dé nema heterogenni reakce vliv na vlastnosti tekutiny, av$ak pii
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proudéni s proménnou teplotou, kdy dochazi ke zméné faze nebo
dochazi k polymerizaci, se vlastnosti tekutiny mohou v prithéhu
reakce podstatné ménit.

Podle obrazku je ke studiu heterogenni katalyzy v experimental-
nim reaktoru zobrazeno proudové pole. Model se sklada z trub-
kové ¢asti a injektoru, ktery je kolmy na hlavni osu reaktoru.
Latky vstupujici do reaktoru a do injektoru reaguji v pevném a pé-
rovitém povrchu Kkatalyzatoru. EBM spojuje proudéni volné teku-
tiny a proudéni porovitym médiem popsanym Navier-Stokesovymi
rovnicemi a Brinkmanovym rozs$ifrenim Darcyho pravidla.
To predpoklada, ze vektor rychlosti je umérny pouze tlakovému
gradientu a nema vliv na posuv moment v jednotlivych vrstvach
(ve sttihu). Brinkmanovo rozsifeni definuje sttih jako transportni
mechanismus pro momenty v porovitych médiich.
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Zobrazeni rychlostniho pole v experimentalnim reaktoru

V modelu je vidét, Ze vstiikovaci otvor je vzhledem pérovitému po-
vrchu piili$ maly. Reagujici latky tak nejsou dostate¢né promicha-
ny a v pérovitém povrchu je vyuzita jenom jejich ¢ast. Ve vhodnéj-
$im navrhu by mohl byt za vstiikovacim bodem umistén maly
staticky mixér nebo by mohl byt injektor posunut dile smérem
proti proudu. Béhem difuze by tak bylo dosazeno lep$iho promi-
seni reagujicich latek. Castym problémem v heterogennich reak-
torech nehomogenita reak¢ni smési, ktera vede spole¢né s dal$imi
nedostatky k vytvareni horkych mist uvniti reaktoru, ke $patnému
vyuziti katalyzatoru a k jeho nadmérnému opotirebeni. Modelovani
je v tomto pripadé cenny a zarovei levny zpusob, jak v heterogen-
nim reaktoru spravné odhadnout a predpovédét rozlozeni reakéni
smeési a tim se vyhnout moznym chybam pti navrhu reaktoru.

V unoru leto$niho roku byla zdkaznikim nabidnuta nova verze
FEMLABu 3.0, ktera je ve srovnani s predchozi verzi rychlejsi
a ma vykonnéj$i grafiku. Navic mtize vyuZivat architekturu klient
— server. Uzivatel ma tak moznost k vypoctim pouzit vykonnych
servert. Dalsi vyraznou zménou je moznost prace FEMLABu jako
samostatného programu nebo pracovat a komunikovat i nadale
s MATLABem.
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