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Symulacja procesu powstawania agregatow
podczas flokulacji domieszek wod powierzchniowych

Simulation of the Aggregates Formation during Flocculation
of Surface Water Admixtures

The main aim of the article is to analyse physical and chemical factors affecting the
structure and strength of aggregates generated during coagulation and flocculation of water
admixtures in the aspect of computer process simulation. The proposed mathematical rela-
tionships were used for computer modelling of the process and visualization of the obtained
results. The results of the operation and visualization of the algorithms are presented in
graphical form. Laboratory tests were carried out in order to check the correctness of the
proposed algorithm.

Keywords: coagulation/flocculation, simulation of particle aggregation, dynamics of mixing
of liquid

Wstep

Wody powierzchniowe, ktore sg czesto wykorzystywane do celéw wodociggo-
wych, zawierajg zwykle réznego rodzaju domieszki, w tym substancje koloidalne
1 zawiesiny o wysokim stopniu dyspersji. Trudne do usunigcia z wody sa koloidy
z uwagi na ich stabilno$¢ [1, 2]. Destabilizacje¢ czastek koloidalnych mozna uzyskac¢
na drodze koagulacji chemicznej, ktora jest bardzo ztozonym procesem z uwagi na
wplyw wielu czynnikow fizycznych i chemicznych, do ktorych mozna zaliczy¢
m.in. pH i temperatur¢ wody, potencjat { czastek, rodzaj koagulantu i jego dawke,
czas przebiegu procesu i warunki hydrodynamiczne panujace w komorze flokulacji.
Opracowane dotychczas podstawowe teorie dotyczace procesu koagulacji/flokulacji,
oparte gltéwnie na teorii szybkiej koagulacji Smoluchowskiego, pozwalaja na
analize przebiegu procesu i okreslenie przebiegu agregacji wyrazanej w postaci
zmnigjszania liczby czgstek w jednostce objetosci cieczy w czasie [3]. Rozwoj
podstawowej teorii pozwala na tworzenie matematycznych modeli flokulacji, ktore
uwzgledniajg proces w bardziej szczegétowy sposob, a mianowicie charakteryzuja
wielko$¢, wytrzymatos$¢ 1 gesto$¢ powstalych agregatow (ktaczkow) [4]. Nalezy
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réwniez zauwazy¢, ze nowsze modele uwzgledniaja mechanizm niszczenia ktaczkow
podczas flokulacji.

Szybki rozwoj technologii komputerowych pozwala na implementacj¢ zaawan-
sowanych algorytméw w interpretacji istniejacych teorii i modeli matematycznych,
a takze wizualizacji przebiegu procesu [5-7]. Do symulacji 1 wizualizacji wykorzy-
stywane sg modele matematyczne i algorytmy umozliwiajace uzyskanie wynikow
w wymiarze 2D. Wady tych algorytmow obejmuja zastosowanie predefiniowane;j
liczby czastek pierwotnych wchodzacych w sktad struktury agregatow.

Glownym celem niniejszej pracy jest proba zastosowania modelu matematyczne-
go procesu flokulacji oraz opracowanych algorytméw, ktore pozwalajg przewidzie¢
sile, mase i objetos¢ agregatow (ktaczkow) sktadajacych si¢ z czgstek pierwotnych.
Zaproponowany algorytm zastosowano do budowy programu komputerowego, ktory
pozwolit na przeprowadzenie symulacji z uzyciem przyjetych danych i warunkow
poczatkowych. Drugim celem bylo opracowanie algorytmu wizualizacji agregatow,
ktory pozwala przedstawié ksztalt i wielkos$¢ ktaczkow w przestrzeni 3D. Trzecim
celem pracy bylo sprawdzenie mozliwosci wykorzystania proponowanego modelu
na podstawie wynikow badan laboratoryjnych.

1. Modelowanie procesu flokulaciji

1.1. Podstawowe zaleznosci

Analiza flokulacji z uwzglednieniem sit o niewielkim zasiegu wplywajacych na
agregacje czastek oraz sil hydrodynamicznych dziatajacych w komorze flokulacji
umozliwia symulacj¢ powstawania agregatow w przestrzeni 3D, przebiegajacego
w konsekwencji taczenia czastek pierwotnych przy zalozonych parametrach prze-
biegu procesu. Sily, ktore wptywaja na agregacje czastek koloidalnych lub ich
destrukcje, mozna wyrazi¢ za pomocg rownania bilansowego sit, ktdre ulegaja
zmianom w czasie przebiegu procesu (Fy;). Jako miare sit dziatajacych na powsta-
jacy agregat (ktaczek) nalezy uwzgledni¢ site Coulomba (Fc,), sitle¢ van der Waalsa
(Fuaw), site Archimedesa (F,), sile odsrodkowa (F,q) oraz sile grawitacji (Fy).
Rownanie rownowagi (1) przedstawia bilans sit, ktore mozna podzieli¢ na dwie
grupy, a mianowicie sily agregacji i sity rozpadu agregatow. Dodatnia wartosc¢ sity
bilansowej wskazuje na wzrost wielkos$ci 1 masy agregatow, natomiast ujemna
warto$¢ tych sit wigze si¢ z niszczeniem agregatow prowadzacym do zmniejszania
ich wielko$ci i masy:

deiI _ dFCo + ddeW _ dFA _ dFod _di (1)
dt dt dt dt d dt

Sita kulombowska (F,), przedstawiona w postaci zaleznosci (2), odnosi si¢ do
sily, ktora pozwala na agregacje czastek pierwotnych, a w przypadku odpychania
moze spowodowac zniszczenie ktaczkow:
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F., =k —1 )

W réwnaniu (2) q° jest ladunkiem czastki koagulantu (C), q jest tadunkiem
czastek zanieczyszczen ulegajacych koagulacji/flokulacji (C), k jest wspotczynni-
kiem proporcjonalnosci tego uktadu (N m*/C?), a r jest odleglo$cia miedzy czastka-
mi (m). Ladunek czgstek mozna wyrazi¢, biorgc pod uwagg przenikalnos$¢ dielek-
tryczng d,, potencjat { czastek oraz ich promien r, zgodnie z rOwnaniem:

_ d,Cr,

k 3)

q

Zasadniczym elementem w rownaniu (3) jest wartos¢ potencjatu { zalezna m.in.
od pH wody, co wykazano takze w badaniach laboratoryjnych przedstawionych
w pracy [8].

W celu maksymalizacji sit przyciagania pomiedzy czastkami konieczne jest
stworzenie warunkow, ktore zapewnia uzyskanie czastek zanieczyszczen i czastek
powstatych w wyniku wprowadzenia chemicznych $rodkéw koagulujacych o roz-
nym tadunku pod wzgledem znaku elektrycznego 1 wielkosci.

Warto$¢ r. wystepujacg we wzorze (3) mozna obliczy¢ zgodnie z rownaniem (4),
wykorzystujac mase molowa substancji M (g/mol), liczbe Avogadro N, (mol ™)
i gestos¢ czastek p (kg/m’):

3M
r =
¢ 4nN,p

4)

Sity van der Waalsa (F,qw) maja niewielki zasieg oddziatywania, rzedu 10~ m.
Mozna je przedstawi¢ zgodnie z rownaniem (5), w ktorym A oznacza stata Hama-
kera (J), za$ a to wielko$¢ czastki (m), a H oznacza odleglto$¢ miedzy czastkami (m):
+ Aa

12H?

)

FVdW =

Poniewaz wielkosci sit van der Waalsa sg bardzo trudne do okreslenia, wigc
w obliczeniach zastosowano wartosci 10 i 10”° N zgodnie z wynikami ekspery-
mentow przeprowadzonych z uzyciem mikroskopii atomowe;j [9].

Nalezy rowniez wzia¢ pod uwage odpychanie migdzy czastkami, ktore moze
by¢ spowodowane przestrzennym rozmieszczeniem dipoli o prostym tadunku elek-
trycznym. Prawdopodobienstwo takiego rozmieszczenia elementow, w ktorych
wystepuje odpychanie, mozna okres§li¢ na podstawie catkowitej liczby czastek
zanieczyszczen i koagulantow w komorze flokulacji. Sity van der Waalsa moga
przyja¢ ujemng warto$¢ prowadzaca do zaburzenia agregaciji ktaczkow w przypadku
odpychania.

Inne sity, ktore oddziatujg na klaczek (agregat) w postaci sit niszczacych, to sita
wyporu Archimedesa (F,), sita odsrodkowa (F.q) w systemie mieszania oraz sita
grawitacji (F,), co mozna zapisa¢ w postaci zaleznosci:
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p, 8AmM,
Fy=—7"— (6)
Pa
E o AV?m, o
od AI‘d
F,=Am,g (®)

w ktorych p,, jest gestoscia wody (kg/m’), g to przyspieszenie ziemskie (m/s®), Am,
to zmiana masy agregatu w czasie (kg), p. to gestos¢ agregatu (kg/m’), AV to
zmiana predkosci elementu pradu wody w okreslonym punkcie przestrzeni komory
flokulacji (m/s), mg jest masa mieszadla (kg), a Arq to odleglto$¢ migdzy mieszadtem
a punktem symulacji (m).

Podstawowe réwnanie (1) zawiera zmienne w postaci masy ktaczkow, predko-
$ci strumienia wody i1 odlegto$ci pomigdzy mieszadtem i punktem symulacji. Masa
ulega zmianie w czasie przebiegu flokulacji, a predkos¢ wody zalezy nie tylko
od czasu, ale takze od przestrzennego punktu modelowania (od punktu symulacji
w przestrzeni 3D).

1.2. Algorytmy
1.2.1. Algorytm zmian masy agregatow

Gtowny algorytm ma charakter iteracyjny. Krok czasu iteracji zmienia si¢ od 0
do warto$ci czasu flokulacji (dowolny czas mieszania). Konieczne jest rOwniez
opisanie zmian masy, odlegtosci i predkosci agregatow dla kazdej iteracji. W tym
celu utworzono podalgorytmy. Poczatkowa masa ktaczka jest rowna masie jednej
czastki zanieczyszczenia w oczyszczanej wodzie. Masa ktaczkéw moze wzrosng¢
w wyniku przyciggania i taczenia czastek (adhezji) w wodzie, a takze w przypadku,
gdy sily zewnetrzne dzialajace na agregaty przekraczaja wartos$¢ sit adhezji, co
powoduje destrukcje czastek, w wyniku czego masa ktaczka moze si¢ zmniejszyc¢.
Glownym zagadnieniem jest okreslenie liczby czastek ulegajacych przyltgczaniu
lub odiaczaniu w jednej iteracji. Zwigkszenie czasu w jednej iteracji jest rowne
0,1 s, co pozwala zminimalizowa¢ liczbe czgstek taczacych si¢ lub odrywajacych
w porownaniu z wynikami uzyskanymi podczas badan laboratoryjnych. Liczba
czastek bioracych udziat w interakcji dla 1 iteracji moze by¢ okreslona przez stopien
neutralizacji (Nyey):

q+
Nneu i (9)
]

Stopien neutralizacji Nneu przedstawia liczbe czastek zanieczyszczen, ktore moga
by¢ polaczone przez jedng czastk¢ odczynnika koagulujacego, a takze pokazuje
przyrost masy. Oznaczajgc nowg liczbe czgstek tworzacych agregat jako N5

nowe >
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liczbe czastek tworzqcych agregat w poprzedniej iteracji jako Nig,, oraz mase
a takze mas¢ agregatu z poprzedniej iteracji m

agr
poprz>

nowego agregatu jako m’:

nowe?

mozna sformutowac nastepujace rownania:

agr agr
Niowe = Npoprz T Noew 1 dla F,>0
agr _ qagr
My owe = poprz + N oMy, + mkoag dla Fbﬂ 20 (10)
agr agr
Niowe = Npoprz ™ N — 1 dla ;<0
agr __ __agr
mnowe - mpoprz Nncum mkoag dla Fbil <0 (1 1)

Niezbedne jest sprawdzenie wiarygodnosci uzyskanego rozmiaru agregatow.
Mozliwe jest porownanie dlugosci mikroskali Kotmogorowa z uzyskana wielko-
scig ktaczkow [10] w przypadku, gdy wystepuje przekroczenie wartosci zniszcze-
nia w mikroskali. Ta operacja moze by¢ wykonana na koncu catego algorytmu.
Szybkos¢ niszczenia okresla si¢ losowo.

1.2.2. Algorytm opisu punktu przestrzennego symulacji

Zrbznicowana sita odsrodkowa dziala na klaczek, gdy przemieszcza si¢ on w prze-
strzeni komory flokulacji. Warto$¢ sity odsrodkowej zalezy od predkosci strugi
wody w punkcie symulacji i odlegtosci tego punktu od osi mieszadta. Dzialanie
tego algorytmu mozna podzieli¢ na dwa zadania. Pierwszym z nich jest okreslenie
predkosci w dowolnym punkcie przestrzeni w komorze flokulacji, a drugim jest
symulacja ruchu ktaczkow (agregatow) w komorze flokulacji. Wyznaczanie pred-
kosci wody w dowolnym punkcie komory flokulacji mozna uzyska¢ na drodze
rozwigzania rownan Naviera-Stokesa dla tej komory [11].

Okreslenie punktu przestrzennego podczas modelowania jest rozwigzaniem
pierwszego problemu. Punktem wyjs$cia do modelowania jest randomizacja. Defi-
nicja i punkt sa zgodne z definicjg ruchu ktaczkéw w przestrzeni. Przemieszczenie
agregatu uzyskiwane jest dla przyrostu iteracyjnego t(0,1 s):

S=Vt (12)

Poniewaz przyrost iteracyjny jest bardzo mala wartoscia, predkos¢ (V) jest
predkoscia chwilowa, ktéra moze by¢ przyjmowana jako stala pomiedzy dwoma
punktami w przestrzeni. Znajac wspolrzedne biezacego punktu i warto$¢ prze-
mieszczenia do nastgpnego kroku symulacji, mozliwe jest okreslenie wspotrzgd-
nych nastepnych punktéw modelowania:

S= \/Xz_X Yl) (2, _Z1)2 (13)

gdzie xy, yi, z; s wspotrzednymi biezacymi punktu symulacji, a X,, y,, z, okreslaja
wspotrzedne nastepnego punktu symulacji.
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Wobec tego konieczne jest wybranie takich wartosci X,, y,, 7, aby obliczy¢
warto$¢ S wedhug wzoru (13) w celu uzyskania tej samej wartosci obliczonej zgod-
nie ze wzorem (12) i zachowac¢ eliptyczny ksztalt trajektorii ruchu.

1.2.3. Gtéwny algorytm i algorytm wizualizacji

Na rysunku 1 przedstawiono potaczenie wcze$niej omoOwionych algorytmow
w jeden gtowny algorytm. W wyniku dzialania algorytmu mozna uzyskaé kom-
pletne statystyki zawierajace wspotrzedne przemieszczenia czastek (agregatow)
podczas kazdej iteracji, mas¢ i objetos¢ agregatow, wielkosc sit dziatajacych na
agregat przy kazdej iteracji, a takze liczb¢ czastek tworzacych agregat.

Znajac liczbe czastek tworzacych klaczek, mozna dokona¢ wizualizacji. Wizuali-
zacja moze by¢ realizowana przy uzyciu randomizacji, poniewaz taczenie czastek
jest procesem catkowicie losowym i nie mozna go opisa¢ zadnymi regutami.
Algorytm wizualizacji przedstawiono na rysunku 2.

Okreslenie danych zrodlowych: jakosé wody, parametry mieszadta 1 zbiornika
czas flokulacji i predkosé obrotowa

Okreslenie poczatkowego punktu symulacji -
+ Zachowanie

Rozwiazanie réwnafi Naviera-Stokesa dla P | wynikow

zbiomnika 1 wybranego gradientu predkosci rozwigzama

>

|0b]iczem'e przemieszezenia i Fbil

NIE TAK
destrukcja , agregacja
formuta 11 ‘_ formuta 10

TAK | Postanic wynikéw

—> do zestawienia

raporu 1 wizualizacji

NIE

zas symulacji = czas flokulacji

Rys. 1. Struktura gléwnego algorytmu symulacji procesu flokulacji

Fig. 1. The structure of the main algorithm of simulation of the flocculation process
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Randomizacja wspolrzednych ‘
x = rand(-x1;x1);
y = rand(-yLiyl);

z =rand(-z1;z1); ‘_

Sprawdzamy czastki
z podobnymi wspolrzednymi

TAK

— Powigkszamy zakres

Zapisujemy N _’
, 0 _’ randomizacji wedlug

wspdlrzedne maksymalnego rozmiaru

agregatu

i< liczba czastek
tworzacych agregat

x1 +=1x2; NIE

yl+=y2;

zl +=z2;
1+

1- zmienna umozliwiajaca ustalenie liczby wykorzystanych czastek

Rys. 2. Struktura algorytmu wizualizacji procesu flokulacji

Fig. 2. Structure of the flocculation process visualization algorithm

2. Materiaty i metody

2.1. Przygotowanie programu komputerowego

Ttumaczenie zaproponowanych algorytméw zrealizowano z wykorzystaniem
jezyka programowania C++, biblioteki graficznej OpenGL oraz biblioteki Qwt,
ktora umozliwita budowe wykresow.

W celu symulacji procesu flokulacji zastosowano nastgpujgce parametry wody:
barwa 64,2 mg Pt/dm’, pH 7, potencjal { czastek zanieczyszczen - 0,014 V.
Predkos¢ obrotowa mieszadta i czas flokulacji wynosity odpowiednio 40 obr/min
1 5 minut.

Zastosowane w symulacji parametry mieszadta byly nastgpujace: topatka
o ksztalcie prostokata i promieniu 0,1 m i wysokosci 0,1 m; odleglos¢ od mieszadta
do dna zbiornika wynosita 0,2 m. Przyjeto wymiary komory flokulacji: wysokos¢
0,5 m, $rednica 0,4 m.

Jako koagulant zastosowano siarczan glinu (Aly(SO,);- 18H,0). Podczas analizy
zastosowano potencjal { o warto$ci +0,043 V.

Wyniki symulacji uzyskane z wykorzystaniem zaproponowanego algorytmu
skonfrontowano z wynikami badan laboratoryjnych.
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2.2. Sposob prowadzenia badan laboratoryjnych i ich przebieg

Wode modelowg stanowita woda wodociggowa zanieczyszczona roztworem
kwasow humusowych. Roztwor kwasow humusowych uzyskano w wyniku ich
ekstrakcji z torfu ogrodniczego w srodowisku zasadowym. Dodanie wyciagu tor-
fowego do wody wodociggowej w ilosci 12,5 cm’/dm’ pozwolito uzyskaé wode
o barwie 64,2 mg Pt/dm’ i metnosci 2,14 NTU. Jako§é wody wykorzystanej pod-
czas badan odpowiadata jakosci rzeczywistych wod powierzchniowych.

Jako koagulat zastosowano siarczan glinu (Al,(SO4);-18H,0) o stgzeniu 10%.
pH doprowadzono do wartosci 6,0 0,1 przy uzyciu roztworéw HCl i NaOH. Dawka
koagulantu zostata ustalona na podstawie badan wstepnych i wynosita 40 mg/dm”.

Podczas badan wykorzystano mieszadlo wielostanowiskowe Velp Scientifica
JLT-6 z mieszadlami topatkowymi o wymiarach 75%25 mm, naczynia reakcyjne
w postaci zlewek polietylenowych miaty wysoko$¢ 130 mm i $rednice 100 mm.
Zastosowano szybkie mieszanie przez 1 minute przy predkosci obrotowej miesza-
dta 100 obr/min, a nastgpnie powolne mieszanie przez 10 minut przy predkosci
obrotowej 10 obr/min.

Podczas badan morfologii powstalych agregatow (klaczkow) zastosowano
komputerowy analizator obrazu mikroskopowego Morphologi G3 firmy Malvern.
Uktad pomiarowy analizatora obejmowat automatyczny mikroskop oraz komputer
z oprogramowaniem umozliwiajacym zarzadzanie pomiarami i analize uzyskanych
wynikow.

3. Wyniki badan i dyskusja

Na rysunku 3 przedstawiono wyniki uzyskane podczas dziatania algorytmu
z uzyciem poprzednio zastosowanych parametrow. Pokazano na nim trajektori¢
ruchu ktaczkéw w ciggu 5 minut przy iteracyjnym kroku czasowym 0,1 sekundy,
czyli 3000 iteracji.

Predkosc m/'s

[0.838; inf)

0.871; 0.9348)
0.804; 0.871)
0.737; 0.504)
| [0.67; 0.737)
0.603; 0.567)
| [0.538; 0.603)
0_4693: 0.536)
0.402; 0.450)

0.335; 0.402)
0.288; 0.335)
0.201; 0.268)
0.134; 0.201)
0.067; 0.134)
[0; 0.067)

= P S PR P

Rys. 3. Zrzuty ekranu przedstawiajace przeprowadzona symulacje¢ ruchu klaczkow

Fig. 3. Screen shots showing the simulated movement of flocs
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Krzywa ruchu agregatu i dziatajacych sit zostata zbudowana i obliczona na pod-
stawie danych uzyskanych z rozwigzania rownan Naviera-Stokesa metodg SIMPLE
(ang. Semi-Implicit Method for Pressure-Linked Equations).

W przykladzie przedstawionym na rysunku 4 ktaczek sktada si¢ z 859 czastek,
wsérod ktorych czastki zanieczyszczen stanowia 514 jednostek, a liczba czastek
koagulantu wynosi 339. Klaczek ma stosunkowo duza wielko$¢, bo jego dtugosé
wynosi 25,94 pm.

Rys. 4. Zrzut ekranu przedstawiajacy agregat (853 czastek) i pomiar jego dlugosci
Fig. 4. Screenshot showing the aggregate (853 particles) and its length measurement

Istnieje réwniez mozliwos¢ zebrania danych o kazdej iteracji do dalszej analizy
wybranych parametréw flokulacji. Taki rodzaj dostgpnego raportu pokazano na
rysunku 5. Rysunek ten przedstawia wplyw warunkéw mieszania na powstawanie
agregatow (ktaczkow) w czasie flokulacji.

Analizujgc trajektori¢ ruchu ktaczkoéw, mozna zauwazy¢, ze niszczenie ktacz-
kow nastepuje gtownie w obszarze w poblizu topatek mieszadta, gdzie woda ma
najwieksza predkosé, zgodnie z danymi uzyskanymi z roOwnan Naviera-Stokesa.

Kinetyka agregacji

2 000

Masa, e-22 kg
.
[=]
8
|

8 T T | et T T T B 1
50 100 150 200 250 300 350
Czas, s

o

Rys. 5. Zrzut ekranu przedstawiajacy kinetyke powstawania klaczkow

Fig. 5. Screenshot showing the kinetics of floc formation
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Rozktad wielko$ci agregatow uzyskany podczas badan laboratoryjnych z uzy-
ciem analizatora obrazu Morphology G3 byt podobny do rozktadu uzyskanego
w wyniku szeregu symulacji komputerowych. Na rysunku 6 pokazano, ze zwigk-
szenie predkosci mieszadta prowadzi do wickszego oddziatywania sit niszczacych,
a w rezultacie pojawiania si¢ w uktadzie ktaczkéw o matych rozmiarach. Uzyskano
rowniez podobienstwo modelu do tego zjawiska.

Opracowany model wykazal réwniez, ze proces koagulacji/flokulacji moze
przebiega¢ niezadowalajaco, gdy pH przyjmuje wartosci ponizej 5 lub powyzej 9.
Dzieje si¢ tak z powodu zblizonej wartosci i znaku potencjatu ( czastek zanie-
czyszczen 1 koagulantu, co prowadzi do odpychania czastek.
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Rys. 6. Wplyw predkosci obrotowej mieszadla na rozktad wielkosci agregatéw (pomiary wyko-
nane z uzyciem analizatora Morphologi G3)

Fig. 6. Effect of mixing velocity on the aggregate size distribution (measurements carried out
using Morphologi G3 analyzer)

Mechanizmy 1 wyniki dziatania proponowanego modelu zostaty poréwnane
z mechanizmami i wynikami dziatania modeli autorow [5, 6]. Tak na przyktad
w modelu przedstawionym w pracy [5] wykorzystywana jest teoria Smoluchow-
skiego, mianowicie tgczenie predefiniowanej liczby czgstek w agregaty sktadajace
si¢ z dwoch, trzech, czterech, n-czastek. Ograniczenie rozmiarow powstajacego
agregatu realizowane jest przez predefiniowang liczbe k. W wyniku dziatania tego
modelu mozna obserwowa¢ zwigkszanie rozmiarOw agregatu w czasie 1 wizuali-
zowa¢ wyniki symulacji. Wyniki wizualizacji zaprezentowane przez autoréOw pracy
[5] opierajg si¢ na teorii fraktali i przedstawione sg w 2D, co jest duzym uprosz-
czeniem i pocigga za sobg blad okreslenia realnej wielkos$ci agregatu, poniewaz
rozmiary agregatu w rzeczywistosci zmieniajg si¢ w przestrzeni 3D. Rowniez
model w pracy [5] nie uwzglednia sil dziatajacych podczas agregacji czastek,
a mianowicie sit oddzialujgcych na agregat, wptywu warunkéw turbulentnych
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1 destrukcji agregatu podczas symulacji. Model zaproponowany przez autoréw pra-
cy [6] opiera si¢ takze na teorii Smoluchowskiego, ale uwzglednia rowniez mecha-
nizmy interakcji pomiedzy czastkami proponowane w teorii DLVO, co jest jego
duza zaletg. Wyniki wizualizacji powstajacych agregatéw przedstawione w [6]
przypominajg bardziej agregaty, ktore mozna zobaczy¢ podczas analizy mikro-
skopowej niz w modelu [5]. Ale réwniez model pochodzacy z pracy [6] ma wady,
poniewaz predefiniowana jest liczba czastek bioracych udziat w tworzeniu klaczka.
Roéwniez stabo sa uwzglednione zjawiska destrukcji agregatu podczas symulacji
1 wplyw dynamiki cieczy na proces. Proponowany model w poréwnaniu z modelami
prezentowanymi w [5, 6] zawiera wszystkie zatozenia wykorzystane w powyzszych
modelach, wobec czego pozwala uwzgledni¢ wptyw jako$ci wody surowej na
przebieg procesu (z uwagi na uwzglednienie rodzaju zanieczyszczenia i jego poten-
cjatu £ uzaleznionego od pH S$rodowiska), wptyw wybranej dawki koagulantu,
wplyw wybranych parametréw mieszania i geometrii reaktora (czas i intensywnos¢
mieszania, rozmiary reaktora i mieszadla). Zastosowanie obliczeniowej dynamiki
cieczy (CFD) w proponowanym modelu pozwala uwzgledni¢ przemieszczenie
agregatu w trakcie symulacji i okresli¢ przypadki destrukcji za pomocg mikroskali
Kolmogorowa. Wizualizacja wynikéw przedstawiona w autorskich symulacjach
komputerowych jest bardzo podobna do sylwetki agregatow przedstawionych
w komputerowych symulacjach [6] i do sylwetki agregatow zaprezentowanych
w badaniach laboratoryjnych [5].

Kolejnym krokiem w rozwoju proponowanego algorytmu jest wprowadzenie
funkcji, ktora pozwala okresli¢ optymalng dawke koagulantu przy danych parame-
trach chemicznych wody. Mozliwa jest réwniez modyfikacja algorytmu, aby symu-
lowac nie tylko tworzenie pojedynczych ktaczkow, ale takze symulowac rozktad
ktaczkéw w okreslonej objetosci wody.

Whioski

1. Proponowany algorytm pozwala na okreslenie wielkosci ktaczkow, objetosci,
masy 1 ich wytrzymatosci. Wartos¢ sity decydujacej o skutecznosci flokulacji
jest glownym parametrem, poniewaz efekt oczyszczania uzyskiwany w procesie
separacji jest w pelni zalezny od wytrzymatos$ci ktaczkow.

2. Zaproponowany algorytm pozwolil na przeprowadzenie modelowania mozli-
wego ksztattu klaczkow. Pozwolil takze na wizualizacje wynikéw symulacji
w przestrzeni 3D przy zastosowaniu roznych parametréow koagulacji/flokulacji.

3. Zaproponowany algorytm i przygotowany program komputerowy pozwolit na
okreslenie optymalnych parametrow, takich jak parametry zbiornika, parametry
mieszadla, parametry mieszania, pH do przeprowadzenia koagulacji.

4. Wielokrotna symulacja zgodna z teorig szybkiej koagulacji Smoluchowskiego
pozwolita uzyska¢ pewng liczbe ktaczkow, ktore moga pojawié sie w uktadzie,
a takze umozliwita okreslenie parametrow wszystkich powstajacych ktaczkow.
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Streszczenie

Gléwnym celem artykulu jest analiza czynnikéw fizycznych i chemicznych wplywaja-
cych na strukture i wytrzymalo$¢ agregatéw powstajacych podczas koagulacji i flokulacji
domieszek wody w aspekcie komputerowej symulacji procesu. Zaproponowane zaleznoSci
matematyczne wykorzystano do komputerowego modelowania procesu oraz wizualizacji
uzyskanych wynikéw. Wyniki dzialania i wizualizacji algorytméw przedstawiono w formie
graficznej. W celu sprawdzenia poprawno$ci proponowanego algorytmu przeprowadzono
badania laboratoryjne.

Slowa kluczowe: koagulacja/flokulacja, symulacja agregacji czgstek, dynamika mieszania
cieczy
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