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Numerické modelovani (ne)konvencnich uloh v elektrotechnologii

Abstrakt

Predkladand habilitatni prace se zabyva problematikou nekonvencnich
numerickych simulaci z oblasti, které jsou typické pro elektrotechnologii.

Cilem této prace je popsat danou problematiku a implementovat pokrocilejsi
matematické funkce a modely do vypocetniho programu, na jejichz zékladé je dale mozné
feSit mnohem robustnéjsi sdruzené ulohy.

Vybrané aplikace spadaji do problematiky, ktera je aktuilnd fesena Ustavem
elektrotechnologie samostatnd nebo ve spolupraci s AV CR piipadné externi firmou. Jsou
to oblasti modelovani elektrochemickych ¢lankt na Grovni elektrochemickych reakeci,
modelovani proudéni s nabitymi casticemi pro hmotovy spektrometr a modelovani
proudéni plynu v elektronovém mikroskopu.

V praci jsou detailné popsany a vysvétleny stavajici stavy pfistupu k dané
problematice a je prezentovano vlastni feSeni, na kterém je demonstrovana a ovéfena
funk¢nost vytvofeného modelu. Témito poznatky jsou doplnény i vyukové materidly,
jelikoz v tuzemské literatuie je absence publikaci s touto problematikou.

Klic¢ova slova

Numerické modelovani, model, simulace, reakce, elektrochemie, proudéni, nabita
Castice, komora, clona, elektronovy mikroskop.
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Abstract

Presented habilitation thesis deals with problems of unconventional numerical
simulations from areas typical for electro-technology.

The aim of this work is a description of the given problem and implementation of
advanced mathematical functions and models into the program. This makes it possible to
solve much more robust coupled-field tasks.

The selected applications belong to the issue, which is currently solved by the
department of Electrical and electronic technology alone or in cooperation with the
Academy of Sciences of the Czech Republic or external company.

It is a modeling of electrochemical cells at the level of electrochemical reactions,
the flow of charged particles in mass spectrometers and gas flow in the electron
microscope.

The thesis explains in detail the current states of approach to the issue and presents
the own solution, that demonstrates the functionality of the created model.

The teaching materials are supplemented by this knowledge, as there is no
publications on this topic in the domestic literature.

Keywords

Numerical modeling, model, simulation, reaction, electrochemistry, flow, charged
particle, chamber, aperture, electron microscope.
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Predmluva

Predkladana habilita¢ni prace shrnuje vysledky védecko-vyzkumné ¢innosti autora,
dosazené v obdobi od roku 2013 do roku 2019 (véetné), a to z oblasti matematického
modelovani fyzikalnich uloh pomoci finitnich numerickych metod.

V ramci pusobeni v Centru vyzkumu a vyuziti obnovitelnych zdroji energie
(CVVOZE) - CZ.1.05/2.1.00/01.0014 a navazujicim projektu Energie v podminkach
udrzitelného rozvoje (EPUR) - LO1210, jehoz feSitelem byl prof. RNDr. Vladimir
Aubrecht, CSc., se autor této habilita¢ni prace vénuje problematice matematického
modelovani V oblastech elektrochemickych zdroji proudu, modelovani proudéni
nabitych ¢astic a proudéni plynu ve vakuovych komorach elektronového mikroskopu.
Numerickému modelovani se vénoval i jako spolufesitel v grantech Materialy
a technologie pro elektrotechniku Il a 111 (FEKT-S-14-2293 a FEKT-S-17-4595).

Spole¢né se svym doktorandem se autor vénuje problematice modelovani
elektrochemickych reakci v elementarnich bateriovych ¢lancich. V této ¢asti je hlavnim
pfinosem implementace modifikovaného matematického modelu do simula¢niho
prostiedi FLUENT, jenz po modifikaci umoznuje korektné¢ modelovat elektrické
dvojvrstvy a cyklickou voltametrii.

Dale se vénuje moznosti modelovdni pohybu nabitych Céstic a demonstruje
implementovany model na zjednoduseném modelu hmotového spektrometru. Na tomto
modelu spolupracoval se svym doktorandem a diplomanty. Pfinosem v této Casti je
implementace matematického modelu umoziujicimu korektn€ simulovat proudéni
S nabitymi ¢asticemi. Zde se piedpokladéa budouci doplnéni modelu o relativisticky popis
a jeho nasledna kombinace s modely proudéni plynu v elektronové mikroskopii.

V posledni &asti se spole¢né sdoc. Ing. Jitim Maxou, Ph.D. z Ustavu
elektrotechnologie a Ing. et. Ing. Vilémem Nedé&lou, Ph.D. z Ustavu piistrojové techniky
AV CR, autor vénuje vyzkumu a vyvoji Voblasti &erpani vakuovych komor
environmentalnich rastrovacich elektronovych mikroskopti. Hlavnim pfinosem této Casti
je moZnost nahrazeni stochastické metody Monte Carlo, pouzZité pro vypocet
hydrodynamickych parametra v téchto komorach, standardni CFD metodou.

Hlavnim pojitkem celé prace je studium numerickych metod a implementace
matematickych modeli, které umoziuji nekonvencni feSeni uloh z uvedenych oblasti.

Z vyse uvedené védecko-vyzkumné cinnosti vzniklo nékolik impaktovanych
publikaci a recenzovanych ¢lanki v databazich Scopus a Web of Science.

Mimo jiné, v oblasti smluvniho vyzkumu autor aktivné spolupracuje s tuzemskymi
firmami (napt. ABB, Tescan, IMI, aj.) na simulacich a optimalizacich jejich vyrobk.

Dale autor aktivné spolupracuje na pozici externiho pracovnika ve firmé
SolidVision, s.r.o., kde se vénuje testovani a vyvoji nadvrhového systému pro desky
plosnych spoji.
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Autor se snazil celou praci koncipovat tak, aby mohla poslouZit jako pomocny
material pro studenty a pfipadné zajemce o danou problematiku matematického
modelovani.
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1 Uvod

Od pocatku vyvoje a historie technicky zamétenych védnich disciplin je prvotnim
zamerem konstruktérii najit systém, na jehoz zéklad¢ by bylo mozné popsat, navrhnout
a oveiit chovani a charakteristiky konstruovaného technického zafizeni. Velmi Siroké
mnozstvi takovychto uloh 1ze v teoretické rovin€ popsat soustavou diferencialnich rovnic.

Problematika feSeni diferencialnich rovnic je vSak velice slozita. Analyticka feSeni
diferencidlnich rovnic nejsou vzdy dostupnd, a pokud existuji, byva cesta k nim slozita
a pro inzenyra, ktery v dané situaci hleda rychlé a efektivni feseni, problematicka.

Prikladem mize byt soustava Navier-Stokesovych rovnic, které se v praxi pouzivaji
pro feSeni proudéni tekutin. Tato soustava je analyticky feSitelnd jen v nékolika malo

vvvvvv

numerickyl.

Matematicky aparat pro numerické feseni, ktery se jevi jako nejvhodnéjsi, jsou
finitni metody a to zejména metoda konecnych objemtl.

Vyhoda numerického feSeni je v tom, Ze je v zasadé dostupné pro kazdou
matematicky popsanou ulohu, jakékoliv geometrie a jakkoliv komplikovanou, toto je
vSak omezeno kapacitou dostupného hardware a c¢asovymi naroky na vypocet.
Nevyhodou oproti analytickému fesenti je to, Ze vysledky numerického feseni se vztahuji
jen ke konkrétni uloze a jakékoliv upravy a optimalizace vyzaduji opakovani celého
procesu tvorby a feSeni modelu v iteracnim procesu.

Zéaklady numerickych metod byly postaveny jiz v roce 1910, kdy bylo pouzito
poprvé metody konecnych diferenci (MKD), kterou povazujeme za ziejmé nejstarsi
zpusob feSeni parcialnich diferencidlnich rovnic (PDR). Déle pak datujeme metodu
kone¢nych prvkd (MKP) do roku 1943 (poprvé pouzita Courantem), tato metoda se po
modifikaci pouzivd dodnes. S vyhodou je nasazovdna na problematiku feSeni
elektromagnetickych poli a mechaniku tuhych téles. Jeji hlavni vyhodou je, Ze pfinasi
velmi pfesné vysledky i na hrubé vypocetni siti, ale nehodi se pro vypocet proudéni
tekutiny, zejména turbulentniho.

Od r. 1952 se masov¢ zacaly rozvijet numerické metody pro vypocet proudéni.
Zaklady byly poloZeny v Narodni laboratofi v Los Alamos (vznik v ramci projektu
Manhattan a vyvoj vodikové bomby), kde vznikla potieba fesit dynamiku tekutin CFD
(Computational Fluid Dynamics). V roce 1968 byla vyvinuta metoda konecnych objemt
(MKO), ktera se po modifikaci pouziva dodnes pro feSeni proudového a talkového pole
tekutiny a turbulenci.

! Nadace Clayova matematického institutu zatadila vyfeseni Navier-Stokesovych rovnic na seznam sedmi

nejdulezitéjSich matematickych problémi (takzvanych Problému tisicileti). Na kazdy z nich je vypsana
odména milion dolard.
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I presto ze jsou v dnesni dobé numerické metody rozsifené téméi do vSech védnich
disciplin, je tvorba globalniho modelu nadéle velmi naro¢na a stava se z nékolika casti.

Modelovani geometrickych oblasti a jejich rozdéleni na konecny pocet
prvki/objemt a uzlu sit€ se nazyva geometricky model, sestaveni diferencidlnich rovnic
s definicemi vlastnosti funkci na rozhrani je modelem fyzikalnim. Reseni funkcionalu
diferencialnich rovnic a ptfevedeni diferencialnich rovnic na soustavu algebraickych
rovnic je modelem matematickym.

Jsou pouzivany pfimé a neptimé metody feSeni. Nepiima metoda spociva v definici
spole¢né veliCiny, diky které jsou vyjadfeny vazby mezi PDR, afeSeni je provadéno
v né€kolika krocich. Naopak ptimé metoda tkvi v tom, Ze za pomoci spolecné veli¢iny jsou
sestaveny vazebni rovnice a feSeni je provedeno v jednom kroku.

S rostoucimi pozadavky na ndroc¢nost a komplexnost modernich elektronickych
zafizeni a s nastupem Prumyslu 4.0 a snim spojené digitalizace a virtualizace, je dnes jiz
nezbytné nutné pro navrh vyrobkl vyuzivat numerické simulace.
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2 Vypocetni modely, chyby modelovani, analogie
a podobnosti

V technické praxi se setkdvame v zdsad¢ se dvéma typy piistupit pifi feSeni
problému, a to piimé a nepfima identifikace feSeni.

Ptima identifikace spociva v tom, ze formulovany problém je feSen zvolenym
postupem, ten muze byt: odhad, intuice, cit, zkusenost, a tento bud’ vede, nebo nevede
k cili, tedy k feSeni. Nevede-li dany postup k cili, zatneme fesit jinou metodou. Jedna se
vlastné o metodu pokus - omyl.

Neptima identifikace spoc¢iva v tom, Zze misto formulovaného problému se fesi jiny
problém, ktery je snadnéji zvladnutelny. Prostfednictvim jeho feseni je ziskano fesSeni
primarn¢ formulovaného problému. Je to tedy feseni ,,oklikou® - tj. FeSeni, pii némz fesitel
vyuziva svych schopnosti premyslet, hodnotit, posuzovat a srovndvat riizné varianty
a predevsim jednat ucelové, snazit se dosahnou cile s minimalnim tsilim.

Schéma postupu pii ptimé a nepiimé identifikaci a tvorbé modelu je zakladnim
krokem v orientaci a volbé& nastrojii modelovani (viz Obrazek 2.1).

nepfima identifikace

Podobnost, zvoleny model

Zkoumany objekt »  Fyzikalni model
[1H]
2 .
Z optimalizace,
= inverzni dloha Interpretace, zména
= - parametri
- optimalizace,
E inverzni uloha
IC_L L
' Matematicky model eﬁyeslfrﬂﬁtu =
P Diléi vysledky
o
L&)
m
=
£
n
¥
Zobecnéné wsledky
r

Simulaéni model F———

Obrazek 2.1: Postup p¥i pfimé a neprimé identifikaci problému.

Modelovéani neboli simulace pfedstavuje experimentdlni proces, pfi némz se
zkoumanému objektu (origindlu, modelovému systému) jednozna¢né dle urcitych kritérii,
pfifazuje model matematicky (modelovany objekt). Modelem miize byt:
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e Fyzicky model
e Abstraktni model
e Kombinovany model

Fyzicky model umoziuje provadét experimenty s modelem a zkoumat tak
vlastnosti originalu (na modelu) pomoci déju stejné fyzikalni podstaty. Piikladem miize
byt zkoumani obtékani vzduchu kolem modelu auta Vv aerodynamickém tunelu.
Zakladnim rysem experimentu je jeho opakovatelnost za srovnatelnych podminek.

Kromé fyzického modelu mizeme originalu piifadit model abstraktni. Ten je
vysledkem nékteré obecné védy. Tento model jiz neumoznuje provadét experimenty
stejné fyzikdlni podstaty. Umoznuje zkoumat jevy probihajici na originalu pomoci
matematického popisu jejich pribéhi (vypoctové modely).

Kombinovany model je takovy, kdy ¢ast modelu je fyzicka a Cast abstraktni [1].

2.1 Chyby modelovani

Chyba je realita, se kterou musi kazdy vypoctar pocitat. Chyby pii numerickém
modelovani mizeme rozdélit do nékolika kategorii.

N 24

dalezité vlastnosti, podstatné z hlediska feSeni daného problému. Takovato chyba je tézko
odhaliteln4. Model se chova spravné, ale nefe$i nami hledany problém.

Opakem pifedchozi chyby je chyba slozZitosti, kdy model obsahuje kromé
podstatnych vlastnosti i vlastnosti nepodstatné. V lepSim piipad¢ se jen prodlouzi doba
feSeni problému, v horSim ptipad€ nemusime ziskat feSeni ulohy viibec.

Dalsim typem chyby je chyba kvantitativni, kdy model obsahuje v§echny podstatné
vlastnosti z hlediska feSeni problému, ale jejich kvantitativni vyjadieni je na dané
rozliSovaci Grovni pro feSeni problému nedostate¢né.

Jednou z nejcastéjSich chyb, ktera se vyskytuje pii numerickém feeni, je chyba
konkretiza¢ni. Model je vytvoten spravng, obsahuje vSechny podstatné vlastnosti, ale pfi
jeho vlastnim feSeni vznikne chyba, napf. chybné zadani vstupnich tdaji, chyba
Vv nevhodné volbé pouzitého programu, aj. Tento typ chyb je snadno odhalitelny
kontrolou ziskanych vysledki.

2.2 Analogie a typy uloh v zavislosti na ¢ase

Numerické modelovani v elektrotechnice mizeme v zasad¢ rozdélit na modely
obvodové, kdy fesime naptiklad odezvu urcitého obvodu na vstupni signal a sledujeme
prechodovy d¢j (naptiklad RC ¢lanek a odezva na jednotkovy skok). Typickymi zastupci
jsou programy na bazi SPICE modela (behavioralni modelovani).

Dale pak modely finitni, kdy feSime naptiklad magnetické pole kolem civky, nebo
rozloZeni elektrostatického pole v dielektriku.

14
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Modely kombinované pak mohou zahrnovat na jedné stran¢ obvodovy model, ktery
»budi“ model finitni. Tento ptipad ilustruje Obrézek 2.2, na kterém je zndzornén
kombinovany model pro Casovou analyzu kondenzatoru se ztratovym dielektrikem.
Rezistor R reprezentuje ztraty dielektrika a po sepnuti spinace dojde k pfechodovému
dé&ji. Finitnim modelem je deskovy kondenzator a obvodové ¢leny jsou s nim spojeny na
konkrétnim uzlu vypocetni site.

Finitni model

| AL

/\ t=0 Elektricky obvod

=®

Obrazek 2.2: Ukazka propojeni finitniho a obvodového modelu — analyza prechodového déje
v kondenzatoru se ztratovym dielektrikem [2].

Rizné typy modelovani maji rizné formy analogii a podobnosti. Podobnost 1ze brat
jako vzajemné pfifazeni mezi riznymi systémy v jejich struktufe, vlastnostech a chovani.

Fyzikalni podobnost zachycuje podobnost procesu se stejnou fyzikalni podstatou
(podobnost parametrti, geometrie, aj.). Podobnost systémii a procesi se stejnym
matematickym popisem nazyvame matematickou. Dva fyzikaln€ odliSné systémy mohou
byt matematicky podobné, tyto systémy pak nazyvame analogické.

Vezméme si pro piiklad Maxwellovy rovnice pro feSeni -elektrickych
a magnetickych poli, které popisuji divergenci a gradient veli¢in charakterizujicich dané
zkoumané pole. Pro tplny popis zkoumané tlohy je nutné tyto rovnice doplnit i 0 popis
chovani zkoumanych veli¢in na rozhrani dvou rlznych materialdi, coZ je nutné pro
nalezeni absolutniho feSeni, které¢ dostatecné piesné charakterizuje déje ve zkoumané
oblasti i vzhledem k okoli. Maxwellovy rovnice potom spole¢n€ rovnicemi popisujicimi
kontinuitu (spojitost) poli davaji Gplny popis o prub¢hu hledané veli¢iny v dané oblasti.

Podobn¢ je pak mozné fesit ulohy tepelné, mechanické, tlohy toku kapalin aj.,
vyuziva se vyse zminénych analogii poli. Nejznaméjsimi analogiemi jsou elektro-tepelné
analogie, kdy se vyuziva ptfevodu Uloh sdileni tepla na analyzu elektrickych obvodu.
Nekteré typy analogii uvadi Tabulka 2.1.
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Tabulka 2.1: Analogie nékterych typi fyzikalnich poli.

e elektrostatické proudové magnetické teplotni gravitacni
veliCina )
pole pole pole pole pole
. . . ., Newtonlv
potencial potencial potencial potencial teplota .,
potencial
. . . intenzita intenzita . o
gradient intenzita o, . gradient gravita¢ni
., L, elektrického magnetického i
potencialu | elektrického pole teploty sila
pole pole
s elektricka - tepelna gravitacni
vlastnost permitivita . permeabilita ) )
vodivost vodivost zrychleni
. o hustota e
hustota pole elektricka proudova magneticka tepelného specificka
P indukce hustota indukce ptoku hmotnost

Podle ptedchézejici tabulky je pak mozné feSeni nalezené pro néktery typ tlohy
piimo aplikovat na ekvivalentni veli¢iny [3].

Dulezitym aspektem je také zavislost dané tlohy na case. Podle tohoto kritéria
muzeme rozdélit ulohy do dvou kategorii, a to:

e Stacionarni
e Nestacionarni
Rada systémti se chova tak, ze pii zméné okolnich podminek probéhne prechodovy
d¢j, béhem které¢ho se stavové parametry systému méni v case. Po urcité dob¢ dojde
Kk ustaleni stavu, kdy je ¢asova zména parametrt systému nulova.

Systém se tedy dostal do stacionarniho stavu. Stacionarni analyza fesi pravé tento
vysledny stav, aniz by byl bran v Givahu piechodovy dgj. Reseni je nezavislé na ¢ase.

Naproti tomu cilem nestaciondrni analyza je ziskat stavové parametry systému jako
funkce casu. Volba typu analyzy souvisi s cilem feSeni a rozhoduje o ném fesSitel
problému.

Pojmy staticka a dynamicka analyza jsou zavedeny v oblasti mechaniky
a kinematiky. Rozlisuji se piipady, kdy jsou a nejsou uvazovany setrvacné sily ve
vypoctu. Nékdy jsou pojmy staticky a stacionarni zaménovany. Obdobné tak
nestaciondrni s pojmem dynamické. Ve vétsing ptipadu to plati, ne vSak vzdy.

V ptipad¢ elektrického a magnetického pole pak miizeme hovofit i o stavu
takzvaném kvazi-stacionarnim. Z makroskopického hlediska se tim rozumi nestacionarni
pole v pfiiblizeni, kdy ¢asové zmény prostorového rozlozeni naboji jsou vzdy natolik
pomalé, Ze elektrické proudy, které jsou zdrojem pole, 1ze stale povazovat za Casové
neménné.

Matematicky to znamena, ze zanedbavame c¢len s asovou derivaci v rovnici pro
kontinuitu elektrického proudu. Touto metodou lze pak fesit naptiklad indukei vitivych
proudd v magnetickém obvodu, aj.

2 Tato analogie plati pouze za uréitych a pfedem stanovenych podminek.
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Z hlediska klasifikace matematickych modeli pak mizeme dale hovofit
I 0 nasledujicim roz¢lenéni:
e Linearni a nelinearni modely

Pokud jsou funkce (podminky) a omezeni reprezentovany linearnimi rovnicemi,
model oznacujeme jako linearni. Pokud je alesponl jedna z podminek nebo omezeni
reprezentovano nelinearni rovnici, model oznacujeme jako nelinearni.

e Stochastické a deterministické (pravdépodobnostni) modely

Deterministicky model vykazuje po opakovani pokusu za stejnych pocatecnich
podminek stejné chovani, zatimco pfi stochastickém modelu je pfitomna nahoda, i kdyz
JSou pocatecni podminky stejné.

e Statické a dynamické modely

Staticky model neuvazuje vliv ¢asu, zatimco dynamicky model ano. Dynamické
modely jsou obvykle reprezentovany rekurentnimi nebo diferencidlnimi rovnicemi.

e Modely se soustiednymi a rozloZenymi parametry

Pokud je model homogenni (v konzistentnim stavu v kazdé casti systému),
parametry jsou soustiedény. Pokud je systém heterogenni (rozdilny stav v raznych
Castech systému), jsou parametry rozlozeny. Rozlozené parametry jsou obvykle
reprezentovany parcidlnimi diferencidlnimi rovnicemi.

2.3 Analytické a numerické reSeni tlohy

Numerické metody nachazeji své uplatnéni predevsim v situacich, kdy analytické
feSeni nedokdZeme najit. Pfi analytickém feSeni hledame vysledek ve tvaru spojitych
funkci. Vyhodou tohoto, historicky star§iho postupu je, Ze v piipad€ nalezeni
analytického feSeni v uzavieném tvaru mame k dispozici obecnou funk¢ni zavislost mezi
vstupnimi veli¢inami (prom&nnymi) a vystupnimi veli¢inami feSeného problému. S takto
ziskanym piedpisem pak lze jednoduSe pracovat a je pouzitelny pro obdobny typ
problémt. Zakladnim problémem vSak je, Ze nalezeni analytického feSeni v uzavieném
tvaru je mozné pouze pro velmi omezenou Skdlu uloh. Zpravidla se jedna o ulohy
s jednoduchou geometrii a pti odvozeni je pouzito mnoho zjednoduseni [4].

Reseni numerické je feSeni piiblizné. P¥i tomto postupu se pievadi problém hledani
spojitych funkci na problém hleddni kone¢ného poctu nezndmych parametrti, pomoci
nichz se hledané¢ funkce pfiblizné¢ aproximuji. Tento prechod se oznacuje jako
diskretizace spojitého problému.

Diskretizovany problém je feSen algebraickymi prostfedky v koneéném poctu
krokli. Bez pouziti vypocetni techniky je tento proces velice obtizné zvladnutelny a to je
hlavnim divodem, pro¢ se numerické metody zacaly bouflivé rozvijet az v druhé
poloving dvacatého stoleti.
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V nasledujicim textu bude feSen jednoduchy problém elektrostatické tilohy, na
kterém bude ukazano ziskani analytického feSeni a ziskany vysledek bude srovnan
s feSenim numerickym.

Podivejme se nyni na feSeni problému analyzy elektrostatického pole. Zdrojem
elektrostatického pole v pfirodé je elektricky naboj, jenz ve svém okoli budi
elektrostatické pole.

V technickych aplikacich je buzeni elektrickych poli realizovano objemovou,
plosnou nebo liniovou hustotou naboje, v praxi je pak nejéastéjsim piipadem buzeni
plosnymi volnymi naboji na povrchu kovovych elektrod (typicky kondenzator).

Elektrostatické pole je pak v feSené oblasti (1 S ndbojovou hustotou p, popsano
Poissonovou diferencidlni rovnici:

Po

divgrad ¢ = — - (2.1)

V piipadé nehomogenniho dielektrika s permitivitou € = g(x,y,z) a volnym
nabojem s objemovou hustotou p, je pak vhodné psat rovnici ve tvaru:

div (e grad @) = —pg (2.2)
Rozepsano v kartézskych soutadnicich:
d / 0¢ d / do Jd / dg
—le—|+—le=—)+—|e—)=— 2.3
6)((s (')X)-I_Oy(s 6y)+az(£ 62) Po 23)

a Vvpripadé ortotropniho dielektrika je permitivita € symetrickym tenzorem
€ = &(& &, £;)- Slozky tohoto tenzoru je pak mozno vyjadrit ve smeru hlavnich os:

d (3J0) 0 ae d op\
&(SX &) + 6_y<€y @) + a(az E) = ~Po (2:4)

Pti feSeni diferencidlnich rovnic, je funkci, jenz jim vyhovuji v feSené oblasti
(1 nekone¢né mnoho. V nasem piipadé hledame takova feSeni, jenz soucasné vyhovuji
predepsanym podminkam pro ¢ na hranici 0Q této oblasti.

Uplny matematicky model je dén diferencialni rovnici, fyzikalnimi parametry,
geometrickym tvarem uvazované oblasti a rovnicemi pro pocatecni a okrajové podminky
(Dirichletovy a Neumannovy). Tyto 4 parametry pak jasné definuji podminky
jednoznac¢nosti feseni [5].

Nyni tedy pfejdéme k praktickému feSeni, kdy méme nalézt rozloZeni elektrického
potencialu v dielektriku, tedy hleddme funkci ¢@(x) vyhovujici Poissonové rovnici. Jde
tedy o analogii k elektrostatické loze. Ulohu reprezentuje Obrazek 2.3.
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Obrazek 2.3: Graficka formulace tilohy.

Pro jednoduchost bude tloha formulovéna jako 2D na oblasti ) o rozmérech
0,2 x 1 m, pro x z intervalu (0, 1). Parametry permitivity a nabojové hustoty zvolme za
jednotkové, tedy €, py = 1. Dirichletova okrajova podminka je ve tvaru @|y—o = 0 na [}
a @|gx=1 = 1 na I3. Neumannova podminka ve tvaru d@/on =0 na [, a [, tato
podminka je splnéna explicitné ve vétSin€ dostupnych fesict.

Vyuzitim pravidel pro vlastnosti soucinu diferencidlnich operaci v kartézském
systému ziskame z rovnice (2.2) diferencialni rovnici druhého fadu:

2
A (2.5)

x> &

Nejprve je nutné zbavit se derivaci na levé strané, rovnici tedy integrujeme:

g_f:—&;x+c1 (26)
a poté jeste jednou:
q)=—%§+c1x+C2 (2.7)
Dosazenim zadanych hodnot € a p, pak ziskdme tvar:
<2
¢ = _?+C1X+C2 (2.8)

Integra¢ni konstanty C; a C, uréime z okrajovych podminek pro @|y—o =0
aQ|y=1 = 1

02
0=——+C0+C - (=0 (2.9)
12 3
1=——4C;-140 - C, == (2.10)
2 2
x? 3
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3
grad ¢ = —x + 3 (2.12)

Ziskali jsme tedy analytické feSeni Poissonovy rovnice pro piredepsané okrajové
podminky. Dosazenim za X z intervalu (0,1) ziskdme pro prubéh potencidlu a jeho
gradientu, tuto zavislost ilustruje Obrazek 2.4. Na tomto obrazku je vyneseno i feSeni
numerické, které bylo ziskano za pomoci kone¢né-prvkového systému ANSYS Maxwell.
Je patrné, feseni jsou identicka.

1,600 1,600
X~
1,400 .‘x"x 1,400
1,200 )‘\xx 1,200
R
1,000 X 1,000 E
— "~ U Sise S
pd ~ux. N0 oy
~ 0,800 x"""'-':-x 0,800 X
< e \’(\.x\ =
0,600 s % Ko, 0,600 S
X *.. =
2 X
0,400 ey 0,400
.'x
-"x'
0,200 - 0,200
-'x'
.‘x.
0,000 X 0,000
0,000 0,100 0,200 0,300 0,400 0,500 0,600 0,700 0,800 0,900 1,000
x [m]

@(x) - analyticky «s<¢-++ grad @(x) - numericky ==X- « grad ¢(x) - analyticky ««+>«++ @(x) - numericky

Obrazek 2.4: Analytické a numerické reseni Poissonovy rovnice.

Na nasledujicim obrazku je mozné vidét mapované vysledky na kone¢né prvky
v modelu.
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E [¥/m]

1.5000E+880
. 1. 4900 E+B8E
1. 34BRE+E80

1.2600E+880
1. 2200E+566

1. 16BBE+BEA =
1. BHBBE+BED -
. 9. 8PEBE-BEL
9. 26000E-Ba1
8. 6BBEE-BEL
8. PRBBE-BEL

7. 4981E-821 T
6. 8081E-B21 —
6. 2081E-881

1]

11111

5. 6001E-881
5. B@A1E-HA1

Yoltage [¥]

1. BEEEE+E80
. 9. BAAAE -FE1

8. YAEEE -BE1

7. SBEEE-G81
7. 2BBRE-881
6, GEBAE-B81
6. BEEEE-G81
5. 40PRE-881
4. 8060 E-561
4. 2080 E -HE1
3. BAAEE -HE1
3. BOERE-BE1
2. YAREE -HE1
1. 8A@EE-BA1
1. Z2000E-681
6. BRERE-82
8, BEEAE+BE8

Obrazek 2.5: Mapované vysledKky potencialu a intenzity elektrického pole na FeSené geometrii.

L I
0 300 600 (mm)

2.4 Modelovani interakce fyzikalnich poli

O takzvané sdruzené uloze hovofime tehdy, kdyz numericky model zasahuje do
vicera odvétvi inzenyrské praxe. Tedy vysledky jedné analyzy slouzi jako okrajové
podminky pro analyzu jinou, typickym piikladem jsou takzvané FSI (z angl.
Fluid — Structure Interaction) analyzy, kdy na jedné stran¢ modelujeme deformacné
napét'ovou analyzu tuhého télesa a na strané druhé sledujeme, jak se méni proudové pole
tekutiny, aj..

Pti analyze sdruZzenych poli, rozliSujeme dva zékladni pfistupy a to sekvencni
a ptimy postup. Pii sekvencnim feSeni dvou nebo vice analyz je postup takovy, Ze se
izolované, fesi problematika kazdého pole separatné a vysledky jednotlivych analyz
slouzi jako vstupni pocate¢ni a okrajové podminky pro ulohu nésledujici. Piikladem mtze
byt feseni teplotniho pole v télese, kdy vysledkem je teplota v jednotlivych uzlech
vypocetni sit¢ a do mechanické analyzy, pro vypocet pnuti v télese, je na model
aplikovano zatizeni objemovou silou [6].

U piimé metody je v modelu vyuzito spoleéného prvku, ktery obsahuje vSechny
dané stupné volnosti (hledané neznamé) a vypocet interakce poli se provadi naraz.

Sekvenéni metodu s vyhodou pouzijeme tehdy, pokud se jedna o ulohy, které
nevykazuji vysoky stupen nelinearity. Sekven¢ni metoda je v tomto piipadé efektivné;si
a flexibilngjsi, jelikoz miZeme nezéavisle na sobé provadeét dvé a vice rizny analyz.
Typicky miZeme provést nelinedrni analyzu pfestupu tepla nasledovanou linearni
analyzou statického zatizeni télesa. Potom mizeme vyuzit teplotu v uzlu z libovolného
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casového nebo zatéZzovaciho kroku v tepelné analyze a pouzit ji pro analyzu
mechanického napéti. Schéma sekvenéniho postupu feseni ilustruje Obrazek 2.6.

teplotni analyza

strukturalni
analyza

nazev.rst

Obrazek 2.6: Schéma postupu pri sekvenéni analyze.

Pfima metoda je vyhodna tehdy, vykazuje-li vazany systém vysokou nelinearitu.
V takovém pftipadé jsou v jednom zatézovacim nebo Casovém kroku feSeny vSechny
hledané veli¢iny. Typicky se jednd o ptenos tepla v proudici tekutiné nebo analyzy
z oblasti piezoelektiiny (publikovano v [7]). Schéma piimého postupu feSeni ilustruje
Obrazek 2.7.

kombinovano

teplotni analyza

strukturalni
analyza

Obrazek 2.7: Schéma postupu p¥i primé analyze.
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3 Cile a prinosy habilita¢ni prace

Cilem habilita¢ni prace je rozvinout problematiku numerického modelovani
Vv ulohach, jejichz feseni neni mozné ziskat standardni cestou. Jedna se o ulohy, které jsou
nelinearni, s rozloZzenymi parametry a vyznacuji se znaénym stupném slozitosti.

Konkrétné se jedna o problematiku:
e Modelovani reakci v elektrochemickych ¢lancich
e Proudéni nabitych ¢astic v hmotovém spektrometru
e Proudéni plynu ve vakuovych komorach elektronového mikroskopu

Tyto oblasti byly zvoleny zamémé, z divodu feSeni téchto tiloh na Ustavu
elektrotechnologie. Prezentované analyzy v soucasné dobé slouzi jako alternativa
K realnym experimentim, které jsou narocné na realizaci, nebo je neni mozné viibec
uskutecnit.

Védecka cast prace si klade za cil:

e HIubsi studium a popis prezentované problematiky na Grovni matematickych
modelt, které v dané oblasti slouzi k jejimu numerickému feSeni.

e V piipad¢ modelovani rekci v elektrochemickych ¢lancich (kapitola 5) a proudéni
nabitych castic (kapitola 6), je cilem implementace a ovéieni robustnéjSich
matematickych modelt do prosttedi FLUENT prostfednictvim vlastnich
definovanych funkci.

e V pfipadé¢ modelovani proudéni plynu ve vakuovych komorach elektronového
mikroskopu (kapitola 7), je cilem ovéfit moznost modelovani hydrodynamickych
jevii pomoci standardni metody CFD namisto stochastické metody Monte Carlo.

Kapitoly 5, 6 a 7 zaroven piinaseji ptivodni vysledky v oblasti vyzkumu a vyvoje
V prezentované oblasti pficemz zaklady, na kterych tyto kapitoly stavi, byly autorem
prib&zné publikovany v odbornych védeckych casopisech.

Z pedagogického hlediska je mozné, aby prace poslouzila ¢tenati jako prostfedek
pro ziskani teoretické zakladny a metodiky, kterou je pfistupovano v dané problematice
pfi tvorbé vlastniho numerického modelu pomoci uZivatelem definovanych funkeci.
Prezentovanou tématikou jsou aktualizovana témata ve vyukovych materidlech pro
prednasky a pocitaova cviCeni predmétii vénovanych problematice pocitacové simulace.
Jedna se predevSim o predméty T7irozmerné modelovani a simulace, Projektovani
a simulace vyroby, Rizeni a sprava dat a Navrh a konstrukce elektrotechnickych zarizen.
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4 Zakladni popis FLUENTu

Pti nekonvencnim numerickém feSeni uloh je nezbytné¢ nutné, aby vybrany
simula¢ni program umoznil uzivateli zasahnout do vypoctu a to v podobé moznosti
definice vlastnich funkci. Je totiz logické, Ze standardni rozhrani neni nikdy
naprogramovano tak, aby pokrylo vSechny uzivatelské potieby, napiiklad v podobé
doplnéni nebo Upravy vestavénych rovnic.

Z hlediska flexibility a zaméfeni tloh, které budou prezentovany v kapitolach 5, 6
a7, byl vybran syst¢ém ANSYS FLUENT. Divodem vybéru je moznost zasahu uzivatele
do matematickych modeld, které jsou jiz implementovany, coz vétSina komerénich
programi vibec nedovoluje.

4.1 Popis vypocetnich formulaci

Obrazek 4.1 ukazuje, principialni schéma postupu feseni v programu FLUENT.
Policka, ktera jsou modie, ukazuji mista, kam ma uzivatel moznost zasdhnout. Zdrojovym
¢lenem rozumime zdroj v dané rovnici, naptiklad zdroj tepla v energetické rovnici, aj..

Z obrazku je déle patrné, ze FLUENT pouziva 3 typy formulace pro vypocetni
resic:
e Segregovana formulace
e PBCS — Pressure Based Coupled Solver
e DBCS — Density Based Coupled Solver
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Obecné plati, ze vSechny formulace jsou schopny dosdhnout vysoce ptesnych
vysledk pro Sirokou $kalu tloh. Nicméné v nékterych ptipadech mize jedna konkrétni
formulace dosédhnout vysledkli lepSich. Segregovand formulace se od sdruzenych
(Coupled) formulaci 1li§i ve zpusobu, jakym je feSena rovnice hmotnosti, hybnosti,
kontinuity a energie. Pfi segregované formulaci jsou vSechny rovnice feSeny separatné
a postupné€, naopak u sdruzenych formulaci jsou feSeny rovnice hmotnosti a hybnosti
(i energie v ptipadé¢ DBCS) naraz.

Segregovana formulace se obvykle pouziva pro nestlacitelné nebo velmi pomalu
proudici stlacitelné tekutiny do rychlosti 0,3 Machu, tedy meze, po kterou se v tekutiné
stlacitelnost neprojevuje. Sdruzené formulace byly piivodné navrzeny pro vypocty
vysokorychlostnich stlacitelnych proudéni tekutin.

V obou metodach, PBCS a DBCS je rychlostni pole vypocitano z rovnice hybnosti.
U DBCS je tlakové pole ziskano z rovnice stavu. U PBCS je tlakové pole extrahovano
z rovnic kontinuity a hybnosti.

Pro PBCS plati, ze je mozné jej pouzit do rychlosti 3 Machy, nad tuto hodnotu je
pak vhodné pouzit fesi¢c DBCS.

V praxi ale rozhodujicim kritériem pro volbu typu sdruzenych algoritmi PBCS
nebo DBCS neni ani tak hodnota rychlosti, ale spiSe zohlednéni setrvacnych ucinkt
proudiciho média. Pokud z téchto u¢inkli vyplyvaji silné nelinearity mezi rovnicemi
hybnosti a energie, maji tyto nelinearity vliv na vysledné chovani modelu.

V tom ptipad¢ je tieba vzit v uvahu, ze u PBCS dochéazi k potlaceni vlivu
setrvacnych uc¢inka a tedy piipadna nelinearni vazba mezi rovnicemi hybnosti a energie
je zkreslena. Typickym piipadem je vznik razové viny (viz kapitola 7).

Ve vSech pfipadech je vSak nutné pouzit dany feSi¢ ve spojeni s diskretizaci
minimalné druhého fadu, ktery je schopen zvladat velké gradienty danych velicin.

4.2 UDF — uzivatelem definované funkce

S pojmem uzivatelem definovana funkce (UDF, z angl. User Defined Function) se
setkdme prevazné v oblasti programovani. Tento pojem piedstavuje funkci, kterou si
uzivatel programu nebo programovaciho prostiedi mize sam definovat. UDF se zpravidla
pouzivaji pfi tzv. strukturovaném programovani, kdy se pro vlastni feSeni tloh pomoci
vestavénych funkci pouZivaji i funkce uZivatelem definované.

schopen upravit [8]:
e Okrajové podminky feSeni — rizné profily vstupni nebo vystupni veli¢iny
e Definice funk¢nich vlastnosti materialii
e Povrchové a objemové reakéni rychlosti (v oblasti chemie)
e Vestavéné transportni rovnice
e Vylepsit stavajici vestavéné modely

e Inicializaci fe$eni
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¢ Nastavit funkce tak, aby byly provadény naptiklad kazdou vypoctovou iteraci
e Spoustét funkce na vyzadani, aj..
V piipadé FLUENTu je snim UDF dynamicky spojena. Funkce jsou psany

Vv jazyce C, v libovolném editoru a jsou ulozeny jako soubory s piiponou .c. Zdrojovy kod
poté obvykle obsahuje jednu UDF funkci, ale neni to pravidlem, funkce se daji zietézit.
Aby FLUENT stimto kédem dokazal pracovat je nutné ho v ném bud takzvané
kompilovat, nebo interpretovat. U interpretovanych UDF jsou zdrojové soubory nacteny
pfimo za béhu programu v jednom kroku. U kompilovanych UDF zahrnuje proces dva
samostatné kroky, a to:

e Vytvoreni knihovny objektového kodu (pfevod na vyssi troven jazyka C)
e Vlastni, dynamické, nacteni knihovny do FLUENTu
Po interpretaci nebo kompilaci se UDF automaticky stanou viditelnymi v panelech
s nabidkami a je mozné je po inicializaci pfipojit k feSeni tlohy [8].
Pokud se mame rozhodnout pro to, jak budeme UDF vytvaret

(interpretované/kompilované), je nutné vzit na zietel nasledujici vlastnosti, které shrnuje
Tabulka 4.1.

Tabulka 4.1: Rozdily mezi interpretovanymi a kompilovanymi funkcemi.

Interpretované UDF Kompilované UDF

. C e o Jsou zpracovavany rychleji nez
o Jsou pfenosné na jiné platformy ot ¢ : UDF
interpretované

Vsechny lze z4 il tit jak . .
o Sechny ze’zaroven spustit jako o Nejsou omezeny jazykem C
kompilované

o Pokud bychom je spoustéli jako
interpretované UDF, nemusi je FLUENT
rozeznat, jelikoZ mohou obsahovat ur¢ité
prvky jazyka C, které FLUENT nezna

o Nevyzaduji kompilator jazyka C

o Vyzaduji kompilator, ale Ize je

J Ava leji nez . . .
o Jsou zpracovavany pomaleji nezZ kompilovat jakymkoliv ANSI-

k il ¢ UDF o .
ofpliovane kompatibilnim kompilatorem C
o Nelze je propojit s kompilovanymi nebo o  Mohou volat libovolné funkce psané
systémovymi knihovnami V jiném programovacim jazyce

o Mohou pfistupovat k datiim uloZzenym ve
FLUENTu pouze pomoci
preddefinovanych maker

Z toho vyplyva, ze pro jednodussi, pfimo definované, funkce je vhodné pouzit
interpretované UDF. Pro komplexni funkce, které maji specidlni pozadavky, jako je
volani UDF pro kazdou buniku vypocetni sité a vyzaduji ptistup ke sdilenym knihovnam,
pouzijeme kompilované UDF.
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4.2.1 Priklad definice parabolického profilu proudéni v ANSYS FLUENT
Pro nézornost si piedvedeme jednoduchy piiklad provedeni parabolického
rychlostniho profilu proudéni pomoci UDF ve FLUENTu.

M¢jme 2D model, ktery ilustruje Obrazek 4.2., jedna se o typicky vyvinuty
rychlostni profil proudéni v pfimé trubici®.

v(x)

x=0 —»

Obrazek 4.2: 2D ilustrace parabolického profilu v pfimé trubici.

Na vstup geometrie je aplikovéana rovnice ve tvaru:

v(x) = 20 [1 — (0,}(()7)21 (4.1)

Makro, které ptedepise tuto okrajovou podminku na vstup, vypada nasledovné:

#include "udf.h"
DEFINE_PROFILE(vstup_rychlost_x, thread, pozice)
{
real XND_ND];
real y;
face tf;
begin_f_loop(f, thread)
{
F_CENTROID(x, f, thread);
y = x[1];
F_PROFILE(f, thread, pozice) = 20.*(1-y*y/(.07*.07);
}
end_f_loop(f, thread)
}

Po definici hlavicky (#include "udf.h"™) za¢ina deklarace vlastniho makra
(DEFINE_PROFILE), kde jsou definovany proménné, a je definovano, kam je okrajova
podminka aplikovana (face_t f). Funkce F_CENTROID obsahuje polohovy vektor, poté

3V praxi je nutné uvazovat na vstupu bud parabolicky rychlostni profil dany funkci, nebo vstupni &ast
geometrie prodlouzit alesponi na Sestinasobek priméru, aby se proudéni dostate¢n€ vyvinulo, jinak by byl
profil proudéni zkreslen okrajovou podminkou a pfipominal by spiSe pistovy profil.
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je definovana vlastni rovnice a makro je ukonceno. Cely kod je pak ulozen v souboru
vstup.c a mize byt kompilovan nebo interpretovan do FLUENTu.

Po inicializaci a spusténi vypada vstupni profil v dané¢ geometrii tak, jak ukazuje
Obrazek 4.3.

=

Obrazek 4.3: Model parabolického profilu po aplikaci makra ve FLUENTu.

Dulezitym faktem je, ze pokud do UDF vklddame hodnoty fyzikélnich veli¢in, musi
byt tyto veliCiny specifikovany v jednotkach SI.

Podobnym zptisobem jsou pak feSeny téméi vSechny funkce v kapitolach 5 a 6,
nicmén¢ situace je komplikovanéjsi, jelikoz jsou mnohdy zietézeny a jsou spoustény na
vyzadani.

4.3 UDS - uzivatelem definovany skalar

FLUENT déle nabizi moznost vypoctu transportni rovnice pro dalsi, uzivatelem
definované, skalary* (veetné vestavénych, jako napiiklad hmotnostni zlomek latky, aj.).
Ptikladem mohou byt riizné aplikace, kde probihd vypocet spalin, modelovani
povrchovych reakci nebo elektro/magneto-hydrodynamickych déjia (EMHD).

Kazdy UDS je definovan obecnou transportni rovnici ve tvaru:

ag—f) + V- (pv®d) — V- (pDVD) = Qg (4.2)

kde ag_tqa popisuje ¢asovou zménu, V - (pv®) je konvektivni ¢len, V- (pDV®) je difuzni
¢len a Qg je ¢len vyjadiujici dalsi mozné vlivy (dalsi zdroje), v je rychlost, p je hustota,
D je difuzni koeficient a ® je vSeobecna skalarni veli€ina.

Jednotlivé €leny této rovnice je pak mozné dale upravovat a specifikovat pomoci
UDF. Kromé toho, ¢len popisujici ¢asovou zménu a konvektivni ¢len, mohou byt dle
aktualni potfeby ve FLUENTU aktivovany nebo deaktivovany.

Jelikoz bude s touto rovnici v dalSich kapitolach pracovano, pojd'me se nyni blize
podivat na jednotlivé Cleny, z hlediska programovani, blize.

Difuzni koeficient

Difuzni koeficient je v zakladu definovan jako konstanta, pomoci makra
DEFINE DIFFUSIVITY je mozné tento koeficient definovat jako izotropni proménnou.

4 VSeobecné jsou ve FLUENTu vSechny velig¢iny pocitany jako skalary.
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Pro anizotropni vlastnosti difuzniho koeficientu je nutné pouzit makro
DEFINE_ANISOTROPIC_DIFFUSIVITY.

Konvektivni ¢len

Tento Clen je mozné ménit pomoci makra DEFINE UDS FLUX. Pii definici
tohoto Clenu je nutné davat pozor, aby tato UDF spliovala rovnici kontinuity (nulova
divergence). V opa¢ném piipadé nebude @ zachovana a hodnoty v buiikach vypocetni
sit¢ budou nespravné.

W

Casovy ¢len

Casovy ¢&len miZze byt upraven pomoci makra DEFINE UDS UNSTEADY.
FLUENT automaticky pfedpoklada, Ze bude tento rozdélen na 2 slozky (apu a su)
a diskretizovan bude podle [9]:

opd i opd )" — (pp)n?
PP integrace _j' p qv ~ — (p ) (p ) AV
Jt ot At (4.3)
— _pA_Vch + uq)n—l .
At At
Uzivatel tedy musi zadat jednotlivé ¢leny ve tvaru:
pAV
=" 4.4
apu = - (44)
a

PAV -
=—¢n1? 4.5
su="— (4.5)

Dalsi zdroj (Source Term)

Dalsi vlivy (naptiklad objemova reakce, migrace iontl, pisobeni
elektromagnetického pole, aj.) v transportni rovnici je mozné definovat pomoci makra
DEFINE_SOURCE. Zakladem je linearizace a rozdéleni tohoto ¢lenu na explicitni (A)
a implicitni (B®) cast [10]:

Qp =A+B® (4.6)
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5 Modelovani reakci na urovni elektrochemického
¢lanku

Motivace

Na studium elektrochemickych zdroji proudu je v souc¢asné dobé ve svéte kladen
velky diraz. V moderni energetice hraji obecné tilozisté energie velky vyznam, zejména
diky pfechodu k obnovitelnym zdrojiim a elektromobilit¢.

Vsechny bateriové systémy maji spoleny rys a tim je jejich zakladni struktura.
Elementarni ¢asti baterie je jeden Clanek, jenz se sklada z kladné a zaporné elektrody,
mezi nimiz je elektrolyt, ktery maze byt kapalny nebo pevny.

Ustav elektrotechnologie se vénuje vyzkumu elektrochemickych ¢lankt a baterii jiz
fadu let a numerické modelovani se stalo jeho soucasti.

Modely baterii jako celku, maji své uplatnéni pii zkoumani teplotnich poli, ktera
jsou generovana pii jejich ¢innosti (vybijeni, nabijeni nebo porucha). Takovéto modely
jsou zaloZeny na homogenizaci celé baterie, kdy baterii modelujeme jako homogenni
kontinuum a jeji parametry, tedy to jak se baterie chova po elektrické strance, jsou do ni
fitovany za pomoci redlnych experimentt.

Reédlnd méfeni mohou obsahovat pouze meéfeni nabijecich a vybijecich kiivek
(publikovano v [11], [12]) nebo to mohou byt sofistikovana méfeni, kdy baterii fitujeme
na elektricky obvod pomoci impedanéni spektroskopie (publikovano v [13]). V pripadé
poruchy (zkratu nebo prirazu), jsou testy pomérné nakladné a nebezpecné a zde
pocitacové modely nachazi opét své uplatnéni (publikovano v [14]).

Modelovani elektrochemickych ¢lanki na irovni reakci ma sviij vyznam pii vybéru
a testovani zakladnich materialti (publikovano napt. v [15]). Jedna se o metodu, kdy
stale na pomérné zakladni urovni. Je to z diivodu, Ze komer¢ni feSice jsou omezeny na
ur€ité typy aplikaci. Jedna se predevsim o komplexni tlohy (publikovano v [16], kde je
mozné zanedbat nekteré jevy, které na elementarni Grovni hraji podstatnou roli. Tim
padem jsou v nich implementovany jednodussi matematické modely, coZ pfinasi vyhodu
v tom, Ze vypocet je mén¢€ naro¢ny a tedy rychlejsi.

Nevyhodou vsak je to, ze pfi rizné koncentraci iont v elektrolytu ma prubéh
potencialu v ¢lanku linedrni pribéeh (tzn. nemoznost modelovani dvojvrstvy), vypocet je
nestabilni pfi nizkych koncentracich reaktantl (je nutné uvazovat koncentrované a dobie
promichané elektrolyty) a velkou ¢ast vypocti je nutné realizovat jako tranzientni (Casové
promenne).

Pfinosem této Casti prace je implementace robustnéjSiho matematického modelu do
feSice FLUENT a demonstrace jeho funkcnosti.

31



Numerické modelovani (ne)konvencnich uloh v elektrotechnologii

5.1 Zakladni popis elektrochemického modelu

Pti elektrochemickych reakcich dochdzi k pfenosu naboje mezi latkami. Tyto
reakce probihaji na faizovém rozhrani mezi elektrodami a elektrolytem.

V obecné rovnici pro elektrochemické reakce jsou pfimo zapocitané generované
nebo absorbované elektrony. Jejich mnozstvi je vypocitdno podle rozdilu
stechiometrickych koeficient produktl a reaktanti a tento rozdil je pak vynasoben
mocenstvim a elementarnim nabojem [17].

N

z VkI‘ MZk AN z Mzk + (2(‘,{(,[‘ — Vl’<I,r) Zk) e_ (51)

k=1
kde N je celkovy pocet latek, M/ predstavuje obecné latku, vi.a vy, jsou
stechiometrické koeficienty k-té latky jako reaktantu a produktu v r-té reakci, zy je
mocenstvi k-t¢ latky a e™ je elementarni ndboj.

Pohyb iontl v roztoku je definovan pomoci Poisson-Nernst-Planckovych rovnic,
kde Nernst-Planckova rovnice popisuje zachovani latky s definici vlivii koncentra¢niho

gradientu iontl a elektrického pole a Poissonova rovnice popisuje vliv iontl na rozlozeni
elektrického pole (feSeni Poissonovi rovnice bylo ukazano v kapitole 2.3).

Zakladni rovnice zachovani hmotnosti mé tvar:

dc;
a—t1+VVci+V-Ni=0 (5.2)

Pro ptesnéjsi popis toku N; koncentrovanych roztoki je nutné pouzit naptiklad
Stefan-Maxwellovy rovnice nebo Groot-Mazurovy rovnice [18]. VSeobecné se ale tyto
rovnice v elektrochemickych simulacich nevyuzivaji z divodu jejich komplexnosti a taky
z diivodu, ze elektrolyty byvaji obvykle dostatecné ziedéné nebo jejich pohyb je pomaly.
Pro vysledny popis toku ionta plati:

Ni = —DiVCi + ZmiCiFV(P (53)
Dosazenim rovnice (5.3) do (5.2) ziskame Nernst-Planckovu rovnici, ktera je
definovana jako:
aCi
P vVc; + V- (=D;Vc; + zm;c;FVe) (5.4)

Z této rovnice lze snadno urcit pii¢iny pohybu ionti v elektrolytu. vVc; popisuje
konvektivni slozku. Tento ¢len je dobie definovan pro zfedéné roztoky, kde je definovan
jako rychlost proudéni roztoku. AvSak v koncentrovanéjSich roztocich je rozdil mezi
tokem iontt a proudénim roztoku nejasny. (D;Vc;) popisuje difuzni slozku a (zm;c;FV)
popisuje migracni slozku. c; je molarni koncentrace, v je rychlost, D; je difuzni koeficient,
z je mocenstvi prvku, m; je pohyblivost, F je Faradayova konstanta a ¢ je elektricky
potencial.
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Pro vypocet pohybu iontl je nutné krom¢ Nernst-Planckovy rovnice definovat
I rozloZeni potencialu (Nernst-Planckova rovnice se sklada z i rovnic ale obsahuje i + 1
neznamych veli¢in). Poissonova rovnice, ktera popisuje rozloZeni potencialu ma tvar:

=V (g0 V) = pg

Po = Z Fzc ©.3)

kde ¢, je relativni permitivita, g, je permitivita vakua a p, je hustota naboje, ktera je
urcena sumou naboje jednotlivych latek. Vysledna soustava rovnic je pak:

ac;
a_tl + chi +V- (—DiVCi + ZmiCiFV(P) = QR

(5.6)
V- (g8 V) = —po
V koncentrovanych elektrolytech je nutné koncentraci nahradit aktivitou, toho se
ale Casto nevyuziva, jelikoz neni jednoduché urcit aktivity jednotlivych latek.

5.2 Metody vypoctu vysledného elektrického proudu

Z Nernst-Planckovy rovnice vyplyva, ze vysledny elektricky proud vznikne jako
soucet jednotlivych ptispévkil konvekce, difuze a migrace, tedy:

i=FZZN=F(—ZZDVc+VZZC—chszFC) (5.7)

Tato rovnice je ale Casto ptili§ komplikovana a pro urcité ptipady ji 1ze zjednodusit
zavedenim urcitych ptedpokladii a zanedbanim nckterych jevl, coz bude popsano
Vv nasledujicich podkapitolach [19].

5.2.1 Primarni metoda — Primary Current Distribution

Primérni metoda uvazuje jen ztraty zpisobené elektrickym odporem roztoku. Je zde
zanedbana kinetika elektrod a vliv riznych koncentraci latek v jejich blizkosti. Za
predpokladu, ze elektrolyt je elektroneutralni (z rovnice vypadne konvektivni slozka), je
homogenni (odstrani se rozdily ve sloZeni elektrolytu a vypadne difuzni sloZka), je moZné
uvazovat, ze presun naboje je popsan ¢isté Ohmovym zakonem [20].

Na rozhrani elektrolytu a elektrody probiha elektrochemicka reakce takovou
rychlosti, ze 1ze zanedbat kinetiku reakce coz znamena, Ze potencialovy rozdil na rozhrani
se nelisi od rovnovazné hodnoty. Z tohoto vyplyva, ze primarni metoda zavisi jen na
geometrii anody a katody.

Vysledna rovnice pro proudovou hustotu m4 tvar:
i=-0oVoe (5.8)
kdeo =F?:z-m-c
Tuto aproximaci lze vyuZit pro procesy s relativné rychlymi reakcemi jako

naptiklad oxidace chloridovych iont v chlor-alkalickych procesech. Podminkou je, ze
elektrochemické reakce musi byt dostatecné rychlé, aby byla zajisténa nizka rezistivita
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souvisejici s reakcemi, v porovnani s velkosti ohmickych ztrat, které zaviseji na
vodivosti/rezistivité elektrolytu.

Pfi tomto rozlozZeni se jako okrajové podminky vyuzivaji rovnovazné potencialy
reakci.

5.2.2 Sekundarni metoda — Secondary Current Distribution

Sekundarni metoda, kromé rezistivity elektrolytu, uvazuje i kinetiku probihajici
reakce. Predpoklady o slozeni elektrolytu a jeho vlastnosti jsou stejné jako v piipadé
primarni metody, z ¢ehoz také vyplyva Ohmuv zakon. Hlavni rozdil mezi primarni
a sekundarni metodou spociva v popisu elektrochemické reakce na rozhrani elektrody
a elektrolytu.

Popis kinetiky reakce ma vliv na potencialovy rozdil na rozhrani, kde se elektricky
potencial muze liSit od své rovnovazné hodnoty. Tento rozdil je zplisoben kone¢nou
rychlosti reakce. Rozdil mezi rovnovaznym a skute¢nym potencidlem se nazyva aktivaéni
predpéti. Proudova hustota zplisobena elektrochemickou reakei je popsana jako funkce
pfedpéti. Tato zavislost je popsana Butler-Volmerovou (nebo Tafelovou, kterd je
zjednodusenim Butler-VVolmerovy rovnice) rovnici [21].

Butler-Volmerova rovnice (neni uvazovana limitace transportem latky) ma tvar:
oazFn _aczFn
i= iO [e( RT ) — e( RT )] (59)

kde prvni ¢len rovnice popisuje oxidaci a druhy ¢len redukci. 1 je aktivacni piedpéti a 1ze

ho vypocitat jako n = @ — @eq.

Butler-Volmerovu rovnici neni tieba vzdy feSit v plném tvaru. Pii vétSich
hodnotach predpéti lze jeden ze ¢leni zanedbat (v piipadech, kdy bude vyrazné
pfevySovat oxidace nebo redukce). Druhé zjednoduSeni lze najit v oblasti nizkého
predpéti, kdy vykazuje linearni zavislost. Rovnice ma pak tvar:

.. zF
1=1o RT ((P - (Peq) (5.10)
Tafelovy kiivky jsou dal$im zjednodusenim Butler-Volmerovy rovnice. Lze je
pouzit v oblasti vysokého predpéti. Popisuji logaritmickou zéavislost proudu a napéti.

Pro ptedpéti vEtsi nez nula (oxidacni reakce), ma rovnice tvar:

aF
i = i+ —— 5.11
logoi=logyoip + >3RT " (5.11)
Pro ptedpéti mensi nez nula (redukéni reakce), ma rovnice tvar:
(1-a)F
i| = ' - 5.12
logyolil = logyoliol + >3RT " (5.12)

kde «a je koeficient Tafelova sklonu.
Sekundarni metoda je nejcastéji vyuzivana pro modelovani v prumyslovych
aplikacich. Mtze byt vyuzita pro modelovani elektrochemickych c¢lanka, kde lze
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zanedbat piepéti zptisobné rozdilnou koncentraci, ale nelze zanedbat ztraty zpisobené
kinetikou reakce (tyto ztraty nejsou zanedbatelné proti ohmickym ztratam).

5.2.3 Tercialni metoda — Tertiary Current Distribution

Tercialni metoda vypoctu uvazuje efekty rozdilného slozeni, odporu elektrolytu,
tak i kinetiku reakci. Tento pfistup je zalozen na Nernst-Planckové rovnici, ktera popisuje
pohyb latky zptusoben difuzi, migraci a konvekci. Popis kinetiky reakce pocita jak
s aktivacnim tak i s koncentratnim ptfedpétim. To znamen4, ze rychlost reakce muze byt
limitovana transportem latky — vyCerpanim reaktantu na rozhrani elektrody a elektrolytu.
Z toho také vyplyva, ze vSechny ionty a elektro-aktivni latky musi byt v modelu
uvazovany.

Na rozdil od primarni a sekundarni metody, v tomto piipadé jiz neni proudova
hustota popsana Ohmovym zakonem. Pfi uvazovani elektroneutrality 1ze stale zanedbat
konvektivni ptispévek, ale jiz neni mozné zanedbat rozdily koncentraci a tim padem
I difuzni slozku.

Na rozhrani elektrody a elektrolytu je proudova hustota definovana jako funkce
predpéti i koncentrace latek. Tato zavislost je popsana Butler-Volmerovou rovnici
doplnénou o koncentracni zavislost.

=1, (L)y [e(“iZTF”) _ el “CRZTF”)] (5.13)

Cref

Tato rovnice se pii rovnovaze fidi termodynamickou Nernstovou rovnici. Pouziti
tohoto popisu lze uplatnit pro modelovani ¢lankt s nizkou koncentraci elektrolytu, tak Ze
sloZeni elektrolytu se vyrazné¢ méni napii¢ ¢lankem a rezistivni ztraty nemohou byt
popsany Ohmovym zdkonem. Vypocet Nernst-Planckovy rovnice pro vSechny latky
a vypocet proudu tercialni metodou je vSak vypocetné velice naro¢né [22].

Poznamka

V nékterych pripadech muze byt proudova hustota limitovana transportem latky,
ale sloZeni elektrolytu ziistava témer konstantni. Neni tedy nutné uvazZovat celou tercidalni
metodu, namisto toho lze uvazovat, Ze proudova hustota se ridi Ohmovym zdkonem, a tedy
[ze vyuzit metodu sekunddrni, ale s tim Ze rychlost reakce bude zaviset na koncentraci
reaktantu. Tohoto je dosazeno spojenim transportniho modelu pro chemické latky, ktery
pocita difuzi (pripadné migraci a konvekci).

5.3 Pristup FLUENTUu Kk FeSeni

ANSYS FLUENT obsahuje vstavény model ,,species transport*, ktery je schopen
modelovat pohyb jednotlivych latek v roztoku nebo smési. Soucasti tohoto modelu je
moznost simulovat rtizné typy reakci — objemové, povrchové, reakce s pevnymi ¢asticemi
nebo reakce elektrochemické [23].
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Zakladni transportni model pro popis -elektrochemickych reakci (jakozto
I klasickych chemickych reakci) vyuziva jako hlavni proménnou hmotnostni zlomek.
Pouzitd transportni rovnice ma tvar:
d le

=tV (V) = -V Ji+Ri +Q; (5.14)

kde Y; je hmotnostni zlomek, R; je ¢len popisujici vznik anebo zanik latky béhem reakce,
Q; je zdroj tepla a J; popisuje difuzni tok, ktery je definovan jako:
VT

Ji = pDimVY; — DT,iT (5.15)

Vyhodou pouziti hmotnostniho zlomku je, ze se jeho hodnoty pohybuji v intervalu
od 0 do 1, a déle je zaruceno, ze soucet hmotnostnich zlomka jednotlivych latek je vzdy
roven 1.

vvvvvv

jelikoZ se v praxi vyuzivd molarni koncentrace pro definici mnozstvi latky, a tedy tyto
hodnoty je tfeba na tyto hmotnostni zlomky piepocitat.

Pii vypoctu elektrochemickych reakei jsou rovnice ,,species transport modelu
propojeny s ,.electric potential“ modelem, ktery pocita elektricky potencial na zakladé
Laplaceovy rovnice:

V-(—=aoVep) =0 (5.16)
a dale uvazuje kontinuitu proudu:
V-i=0 (5.17)
V tuhé fazi je proudova hustota vypocitana z Ohmova zékona:
i=-0Vop (5.18)

Naproti tomu v elektrolytu je proudova hustota rovna souétu jednotlivych
ptispévku (difuze, konvekce a migrace):

i=FZzN=F(—ZzDvC+vzzc—V<pzszc) (5.19)

Tato rovnice je ale ve FLUENTu vyrazné zjednoduSena. Podobné ptredpoklady,
které byly uvazovany v popisu proudovych rozlozeni (viz kapitola 5.2), byly aplikovany
i zde.

Prvni zjednoduseni spociva v zavedeni podminky elektro-neutrality, ¢imz z rovnice
(5.19) vypadne konvektivni ¢len. Dale FLUENT uvazuje, ze pouzity elektrolyt bude vzdy
dobfe rozmichan nebo bude mit vysokou koncentraci. Tim vypadne 1 difuzni ¢len
Z rovnice, a zustane jen Clen, ktery reprezentuje migraci. Vyslednd rovnice zachovani
proudu Vv elektrolytu ma tedy stejny tvar jako rovnice zachovani proudu v tuhé fazi:

i=—-oVo (5.20)

Z této rovnice tedy vyplyva, ze neni vilbec uvazovan naboj jednotlivych ionti
a tedy jejich rozdilna koncentrace nema Zadny vliv na vysledné elektrické pole.
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Vliv elektrického pole na pohyb iontl (migrace) je aplikovan do nasledujici rovnice
ve tvaru:

z;F
Qmigrace = VDiﬁpYiV(P (5.21)

V pribéhu elektrochemické reakce také vznika teplo a to:

Joulovo teplo, které je zplisobeno pohybem iontti
Q]oule = _leq)lz (5.22)

Teplo, jehoz zdroj je samotna reakce na rozhrani
QFarradaic = ZhF,rnrl (5.23)
r

Krom popsanych zjednoduseni, mezi hlavni nevyhody vestavéného
elektrochemického modelu je divergence vypoctu pii nulovém zastoupeni reaktantu na
elektrod¢é v piipadé, ze v Butler-Volmerove rovnici vystupuje koncentraéni zavislost.
Z tohoto dvodu lze tyto simulace uskutecnit pouze jako transientni (Casove zavislé),
jelikoz v ustaleném stavu dochazi k nerealnim vysledkim.

5.4 Proudéni pres ,,porézni média*

Elektrochemické ¢lanky obsahuji ve své konstrukci porézni materidly (elektrody,
separatory). Proudéni v takovych materidlech je vSak odlisné od volného proudéni
(naptiklad v pfimé trubici), z tohoto divodu je jeho matematicky popis dalezity pro
piesné numerické simulace.

V poréznim médiu je pohyb tekutiny prostfednictvim smykového napéti obvykle
zanedbatelny, jelikoz stény poért zabranuji pohybu tekutiny v porech. Obvykle neni
mozné presné popsat kazdy por, z divodu jejich malé velkosti oproti rozméru vypocetni
oblasti £, z toho by vyplyvala vysoka vypocetni naro¢nost (kvili zasitovani). Zakladem
je tedy homogenizace porézniho a tekutého media do jednoho prostfedi. Spojenim
rovnice kontinuity, stavové rovnice a Darcyho zakonu je ziskan popis proudéni
Vv poréznich médiich, kde hlavni ptsobici silou je gradient tlaku [24].

Darcyho zakon popisuje rychlost tekutiny v poréznim médiu jako:

k

v=-— ?pr (5.24)

kde Vp je gradient tlaku, k, je propustnost porézniho média a n je dynamicka viskozita.

Brinkmanovy rovnice popisuji proudéni v poréznim médiu, kde pohyb tekutiny
prostiednictvim smykového napéti nelze zanedbat. Jedna se o rozsiteni Darcyho zékona,
aby transportni rovnice obsahovala ¢len popisujici viskdzni pohyb.

dpv

n _
W+V-n(Vv+(VV)T)—<EV+VP—Q> =0 (5.25)
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Krom klasického 2D/3D porézniho média obsahuje FLUENT zjednoduseni, které
vede na 1D model, nazyvané jako ,,porous jump.”“ Toho lze vyuzit pro modelovani
tenkych membran se znamymi rychlostnimi/tlakovymi kiivkami. Model poréznich médii
ve FLUENTu vyuziva formulaci povrchové rychlosti, kde povrchova rychlost dané faze
nebo smési je urcena na zakladé objemového toku v dané porézni oblasti. Zakladem
modelu jsou dalsi zdroj hybnosti, ktery se sklada ze dvou ¢asti, kde prvni je Darcyho
zékon a druhou je popis setrvacnosti (inertial loss).

3 3
1
Qi =- Z Dijny; +Z Cij 5 pIvlv; (5.26)
= =

kde Q; je zdroj pro i-tou (X, y nebo z) rovnici hybnosti, |v| je velikost rychlosti, D;; a C;;
jsou piedepsané matice.

V ptipadé jednoduchého porézniho média Ize tuto rovnici upravit na:

n 1
Qi =-— (k—Vi + C, §P|V|Vi) (5.27)
p

kde C, je faktor setrva¢ného odporu (interial loss factor).

Krom klasické definice FLUENT nabizi moznost tyto zdroje definovat pomoci tzv.
»power law*:

Q, = —C0|V|C1 = _COIVI(Cl_l)Vi (5.28)

kde C, a C; jsou uzivatelem zjisténé empirické konstanty.

5.5 Upraveny model a jeho implementace do FLUENTu

Elektrochemicky model, ktery bude prezentovan v této kapitole, byl zaloZen na
metodach Current Distribution, které byly popsany ve vyse uvedenych kapitolach. Jejich
zékladem je definice potencidlu elektrody a potencialu elektrolytu. Reakce jsou poté
popsany pomoci Butler-Volmerovy rovnice. Do feSi¢e FLUENT bude implementovéana
metoda sekundarni spole¢né s transportem chemickych latek.

Tento popis byl vybran z ditvodu, Ze primarni popis se pro tento piipad v podstaté
vibec nehodi (bylo zminéno vyse) a tercialni metoda je pfili§ neprakticka a slozita na
implementaci do FLUENTu.

Popis elektrického potencialu a pohyb iontli by mohl byt numericky realizovan
pomoci Poisson-Nerns-Planckovych rovnic, ale v tomto pifipad¢ je pomérn¢ slozité do
modelu pfidat elektrochemické reakce (je tézké ziskat hodnotu rozdilu potencidlu na
rozhrani, kde probiha reakce).

Dalsim problémem, z hlediska numerické nestability, je Poissonova rovnice,
protoze v blizkém okoli elektrody vznika prudka zména koncentrace iontti (rozmeéry jsou
fadove v nanometrech) a v ptipad¢, Ze geometrie bude vétSich rozmeéri (napt. milimetry),
je tézké postihnout v§echny probihajici jevy.
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Zakladni rovnice tohoto modelu:

Potenciél elektrody:

V- (—osVes) =0

) (5.29)
is = —osVes
Potencial elektrolytu:
Proudova hustota v elektrolytu ma plny tvar:
) z;FD;
i=F (CiV — DiVCi — IRT - CiV(P) (530)

Tato definice je ale pro vétSinu ptipadt komplikovana a proto byva zjednodusena.
Pii uvazovani podminky elektroneutrality, vypadne zrovnice konvektivni ¢len. Pfi
dostateCn¢ zfedénych (nebo dobfe rozmichanych) roztocich, je difuzni efekt
zanedbatelny. Vyslednd rovnice ma poté tedy tvar:

V-(oLV =0
. (oLVeyL) (5.31)
i, = —o Ve,
Butler-Volmerova rovnice:
c \Y (aaZFn) (_acan)
ifar = I (_) [e RT /—e\ RT ] (5.32)
Cref
kde pfedpéti n = @s — @1, — Qeq-
Transport latky (vyjadfeny pomoci molérni koncentrace):
ac;
a_tl +V-(N) =0
(5.33)

ZiFDi
Ni = GV — DiVCi - W

kde celkovy tok latky je roven souctu konvektivni (proudici), difuzni (koncentracni
rozdil) a migra¢ni (dané rozdilem potenciall) slozky [25].

iV

Model okrajovvch podminek:

Rovnice (5.29) vyuziva jako okrajovou podminku ptimo definici potencialu nebo
proudové hustoty, kterou je elektrochemicky ¢lanek nabijen nebo vybijen.

Pro rovnici (5.31) je okrajovou podminkou proudova hustota definovana z Butler-
Volmerovy rovnice. Vznik a zanik latky na sténé, na které probihd reakce je definovan
jako:

S .

Qi = ﬁlfar (5.34)
kde s je stechiometricky koeficient, n je pocet elektronii vyménénych pii reakci, F je
Faradayova konstanta.

Model je do FLUENTu implementovan pomoci jako UDS (viz kapitola 4.3), ktery
popisuje potencidl elektrody, elektrolytu a molarni koncentraci chemickych latek.
Nasledné, pak pomoci UDF (viz kapitola 4.2), byly implementovany okrajové podminky,
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zdroje Vv transportnich rovnicich (migrace iontl) a jiné podobné funkce, jako naptiklad
limitace hodnot skaldrnich veli¢in na kladné, aj.

Pti definici UDS, FLUENT pocita nasledujici transportni rovnici:

ag—? + V- (pv®) — V- (pDVD) = Qq (5.35)

kde @ je vSeobecna skalarni veli¢ina, p je hustota, D difuzni koeficient a Qg piedstavuje
dalsi zdroje [26].

Pro popis elektrického potencidlu nebyl uvazovan ¢asové zavisly ¢len, konvektivni
¢len a difuzni koeficient pfedstavuje v tomto pripad¢ elektrickd vodivost.

V piipadé transportu latky byl ¢asovy ¢len uvazovan a jeho popis byl realizovan
pomoci hmotnostniho zlomku (toto vyuziva i FLUENT, coz je vyhoda, kvuli tomu, ze
soucet jednotlivych latek je vzdy roven 1). Dale je mozné jeSté vyuzit popisu pomoci

vvvvvv

5.6 Prakticky priklad pouZzitelnosti modelu

Model byl ovéfen na prikladu modelovani cyklické voltametrie (CV) pro obecnou
jedno-elektrodovou, reverzibilni reakci.

5.6.1 Modelovani cyklické voltametrie

Cyklickd  voltametrie (CV) patii do skupiny potenciodynamickych
experimentdlnich metod, diky které lze ziskat pomémné rychle ziskat zakladni
charakteristiky studovaného systému, pfedevsim sohledem na mechanismus
elektrodového déje a jeho kinetické parametry. Cyklicka voltametrie je charakterizovana
plynulym nartGstem potencialu pracovni elektrody z jedné mezni hodnoty do druhé a zpét
do vychoziho bodu. Ztoho vyplyva, ze zakladnimi nastavitelnymi parametry
experimentu jsou meze a rychlost posuvu potencidlu. Ovliviiovat lze rovnéz vlastnosti
elektrolytu, predev§im koncentraci elektro-aktivni latky a teplotu. Odezvou systému je
tzv. polariza¢ni kiivka neboli zavislost proudu protékajiciho elektrodou na jejim
potencidlu. Existuji obecné dva mezni ptipady studovanych systémd, a to elektrodové
déje vratné a nevratné. Dale se budeme zabyvat vratnymi (reverzibilnimi) dé&ji [27].

Diky vysoké koncentraci elektrolytu je mozné zanedbat rozdily potencialu v ném,
to znamen4, Ze ionty se pohybuji jen vlivem difuze (je zanedbana migrace) a taktéz je
Vv elektrolytu konstantni nulovy potencidl, tim padem je ptfedpéti urcené jen piivedenym
napétim na elektrod¢.

Vysledné rovnice popisujici voltametrii jsou:

Elektrodovy potencial:

V- (—0sVes) = 0 (5.36)

Jelikoz potencidl v elektrolytu je nulovy, neni potieba ho ani pocitat, ¢imZ se
vyrazné snizi sloZitost Glohy.
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Rychlost sledované elektrochemické reakce je definovana pomoci upravené Butler-

VVolmerovy rovnice jako:
Jfar = Jo [cAeXp (% n) — Cgexp (% n)] (5.37)

kde piedpéti je definovano jako rozdil potencialu elektrody a rovnovazného potencidlu:

=@~ Peq (5.38)
Transportni rovnice molarni koncentrace iontii ma tvar:
oc;

kde Clen R; vyjadiuje miru vzniku nebo zaniku ionti zpisobeny reakci. Tato rovnice je
pak do FLUENTu dodana ve form¢ hmotnostniho zlomku [28].

Uloha je v tomto piipadé feSena jako transientni (¢asové proménnd) a je tedy nutné
uvazovat rozloZzeni ¢asového ¢lenu podle rovnice (4.3).

Jako geometrie ulohy byly pouzity rovinné elektrody a tedy tloha je uvazovana
jako 1D (resp. 2D, kde na vysku je pouzita 1 buiika). Jedinou podminkou je dodrzet
hodnotu minimalni délky, ktera musi pfesahovat:

I = 64/ Dtmax (5.40)

coz je nutné k zachyceni celé difuzni vrstvy. Geometrie méla na délku 2 mm a na vysku
1:10° mm.

Jemnost vypocetni sit¢ v tomto piipad¢ nehraje velkou roli, naopak pii velmi
vysoké hustot¢ sit€ v oblasti elektrody je vypocet nestabilni, zejména v oblasti vysokého
predpéti, tato nestabilita se pak projevuje pii nizkych hodnotich proudové hustoty
zakmity a oscilacemi v charakteristice (viz Obrazek 5.1).
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Pocet bun€k 300 Pocet bunék 500

Pocet bunék 1000

Obriazek 5.1: Vieobecny priklad CV obecné jedno-elektrodové, reverzibilni reakce a jeji zavislost na
jemnosti vypoctové sité.

Pro ptiklad byla definovana jedno-elektrodova, reverzibilni reakce s rovnovaznym
potencidlem E¢q=-0,45 V a vyménnou proudovou hustotou 10 A/m?. Difuzni koeficienty
reaktantu a produktu byly nastaveny na 1:10° m?/s, coz piedstavuje standardni hodnoty
koeficientii ve vodnich roztocich. Pocateni koncentrace reaktantu byla stanovena na
1 mmol/l a pro produkt 0 mmol/I.

Jako budici signal na pracovni elektrodé¢ byl zvolen signal s trojuhelnikovym
prabéhem od 0 V do -0,65 V a zpét s rychlosti 25 mV/s.

V ptipadé simulace neni nutné pracovat s referen¢ni elektrodou, tak jako je tomu
u realného méten.
Pro porovnani vysledkti tohoto modelu bylo vyuzito 1 programu DigiSim, ktery se

Vv elektrochemii pouzivd pro simulaci CV charakteristik. Vysledky z obou programt
ilustruje Obrazek 5.2.
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DigiSim FLUENT - novy model

Obrazek 5.2: Porovnani vysledki z nové implementovaného modelu do FLUENTu a vysledka ze
softwaru DigiSim.

Na zacatku, v oblasti vysokého potencidlu, neprobiha oxida¢ni reakce. Jak se
hodnota potencialu ptiblizuje k hodnoté rovnovazného potencialu reakce, za¢ina probihat
oxidace, zvySuje se proudova hustota a reaktant je spotfebovavan. V okamziku, kdy
reakce spotfebuje veskery reaktant na elektrodé, je proudova hustota limitovana difuzi
reaktantu k elektrod¢ a tedy klesa bez zavislosti na potencialu. Stejny ptipad nastava pti
snimani v opacném sméru, kde prevlada redukéni reakce. Pti jedno-elektrodoveé reakci by
m¢éla byt vzdalenost minima a maxima 59 mV, ¢emuz odpovida i vysledek simulace, kde
je vzdéalenost 60 mV. Ve skuteCnosti se vSak tato vzdalenost miize ménit, kviili zavislosti
na vymeénné proudové hustoté a rychlosti snimani.

5.7 Shrnuti

Ve FLUENTu (v jeho vestavéném modulu) neni mozné uskute¢nit simulaci
voltametrie z n€kolika diivodi. Prvnim problémem je numericka nestabilita v oblasti
nizké koncentrace reaktantll. V ptipadé, Ze se koncentrace reaktantu bliZi nule a rychlost
reakce je na ném zavisla, vypocet diverguje a neni v ném mozné dale pokracovat.

Druhym problémem je fakt, Ze FLUENT vZzdy pocita potencial elektrolytu, coZ pro
simulaci voltametrie neni vhodné. Protoze tento potencidl je uren téZ Ohmovym
zakonem a pfitomnost ,,podplirného® elektrolytu, a tedy i vysoka elektricka vodivost vede
k nerealn¢ vysoké proudové hustoté, ktera zabraniuje ve vypoctu.

Tyto nevyhody byly odstranény implementaci nového modelu, ktery nyni CV
simulovat umoznuje. Model byl otestovan na obecném pfipadu jedno-elektrodové
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reverzibilni reakce a porovnan se stejnou reakci v programu DigiSim. Vysledky jsou
V podstate totozné.

Pti testovani modelu bylo zjisténo, ze vypocet je nejvice stabilni v piipad¢, kde se
vyska geometrie rovna velikosti jedné buiiky vypocetni sité, pti jemnéjsich sitich vypocet
chvilemi osciluje, zvlasté pfi nizkych hodnotach proudové hustoty. U hrubsich siti, je
vypocet stabilni, ale ne tak ptesny.
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6 Modelovani proudéni nabitych Castic

Motivace

Studium pohybu elektricky nabitych ¢astic za pomoci numerického modelovani ma
velmi §iroké technologické uplatnéni. Naptiklad v elektronové mikroskopii pro analyzu
vlastnosti elektrostatickych a elektromagnetickych (kondenzorovych) ¢ocek, v hmotové
spektroskopii pro analyzu vlastnosti filtr, simulace plazmy a plazmovych vyboji
v silové elektronice, aj.

v

Ziejmé nejzajimavéjsi je aplikace v 1ékarstvi, kde je mozné simulovat a analyzovat
pohyb ,,magnetickych® 1é¢iv, které jsou smérovany pomoci magnetd, takze jejich ucinek
je cileny ptimo do problémové oblasti v organismu.

Mechanika kapalin (hydrodynamika) se az do neddvna omezovala na problémy,
kde se neuplatiiovalo elektrické ani magnetické pole. Existence kapalin, u nichz se
projevuje interakce s elektrickym nebo magnetickym, polem, dala impuls pro vyvoj
novych aplikaci a do budoucna Ize o¢ekavat narust jejich vyuziti i pro pramysl.

6.1 Elektro/magneto-hydrodynamika

Elektro-hydrodynamika (EHD) zkouma silové interakce mezi elektrickym polem
a elektricky polarizovatelnou kapalinou, naproti tomu magneto-hydrodynamika (MHD)
zkouma silové (Lorentzovské) interakce mezi magnetickym polem a kapalinou, kterou
prochézi elektricky proud. Poslednim zéastupcem je fero-hydrodynamika (FHD), ktera
pak zkoumd interakci mezi magnetickym polem a magneticky polarizovatelnou,
elektricky nevodivou kapalinou [29].

Obrazek 6.1 ilustruje problematiku zahrnujici elektro/magneto-hydrodynamika.

Hydrodynamika Elektromagnetismus

. Ohmiuv zakon
Navier-Stokesovy Lorentzova sila Maxwellovy

rovnice rovnice
Joulovo teplo

|

Elektro/magneto-
hydrodynamika

Obrazek 6.1: Vazby mezi jednotlivymi odvétvimi, které pokryva elektro/magneto-hydrodynamika.
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6.2 Popis pohybu naboje

V nésledujici kapitole bude popsan matematicky model pohybu nabitych ¢astic za
ptritomnosti elektrického a magnetického pole jako funkce Casu a prostoru. Kvili
zjednoduseni bude uvazovano, ze pohybujici ¢astice, nebudou tato pole ovliviiovat.

Rovnice pohybu castice snabojem q pifi pusobeni elektrického pole
E a magnetického pole B je popsana jako:

dp dv

Y —m—=F-= 6.1
it mdt F=q(E+vXxB) (6.1)

Tato rovnice je relativisticky spravné, pokud budeme uvazovat, ze vektor hybnosti
p je roven:

P = yLmgV (6.2)
Lorentziv faktor yy, je definovan jako:
_ 1
T (6.3)
(1-%)
C
Potom relativisticka rovnice je definovana jako:
dv v?
yLma+q s (v-E) =q(E+VvXxB) (6.4)

Nicméné ve vétsing praktickych aplikaci je ¢len (v?/c?) zanedbatelny. V piipadg,
ze (v?/c?)«< 1 je y, =1 ahmotnost m miZe byt povaZovina za konstantni.
Ptedchazejici rovnice by se zjednodusila na tvar:

dv

ma=F=q(E+VXB) (6.5)

6.2.1 Pohyb v homogennim elektrickém poli

V homogennim elektrickém poli (bez plsobeni magnetické indukce) je pak
vektorovy souin v X B = 0 a rovnice se zjednodusi na:

dv
F=m— = qE 6.6
m——=q (6.6)
Integraci této rovnice ziskame rovnici pro hybnost:
p(t) = qEt + po (6.7)

kde p, je pocatecni hybnost Castice. Pokud vyuzijeme nerelativisticky tvar rovnice
a nasledné ji integrujeme, ziskame rovnici pro polohu ¢astice r zavisejici na ¢ase [30]:
dr

p=mv=ma

. 6.8)
I‘(t) = E(E)t + Vot + 1‘0
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Z toho vyplyva, ze se Castice pohybuje s konstantnim zrychlenim qE/m ve sméru
elektrického pole pokud je velikost naboje q > 0. Pokud je q < 0, pohybuje se ve sméru
opacném. Ve sméru kolmém na elektrické pole zrychleni nevznikd a pohyb Castice se
neméni. [30]

6.2.2 Pohyb ve stacionarnim magnetickém poli

Naopak v homogennim magnetickém poli (bez ptisobeni pole elektrického) E = 0
je rovnice ve tvaru:

dv
F=m—=q(vXxB) (6.9)
dt
Z této rovnice vyplyva, zZe Castice, ktera bude v klidu, nebude magnetickym polem
ovlivnéna. Stejny ptipad nastane v ptipadé pohybu castice podél induk¢nich ¢ar. Pokud
bude ale smér rychlosti ¢astice kolmy na smér magnetického pole B, potom toto pole
bude urychlovat ¢astici ve sméru na oba vektory v a B. Dostiedivé zrychleni zptisobi, ze
se Castice za¢ne pohybovat po kruznici, S polomérem Ry [30].
Velikost dostiedivé sily se da vypocitat jako:
2
\%
F=m— 6.10
me- (6.10)

Velikost magnetické sily je mozné spocitat jako:
Frnag = qVB (6.11)

Spojenim ptedchézejicich rovnic a vyjadienim Ry, ziskdme vztah pro polomér
kruznice:
mv

Ry = —
k=B (6.12)

Z toho vyplyva, Ze polomér je pfimo umérny rychlosti a hmotnosti Castice
a neptimo umeérny velikosti magnetické indukce.
Uhlova frekvence ob&hu ¢astice po kruznici wy je dana:

Y _dp 6.13
"W, =—=— i

k=R T m (6.13)
Pokud ma ¢astice v magnetickém poli pocatecni rychlost vy, kterd neni kolmé na
B, je moZno ji rozlozit na slozku vy (kolma na indukéni ¢aru)) a vy, (podélnd s indukéni
¢arou). Ve sméru indukc¢nich Car se Castice bude pohybovat rovnomérmné a v pficném
sméru se bude ¢astice pohybovat po kruznici. Z toho vyplyva, zZe sloZenim téchto pohybti

vznika Sroubovice s polomérem danym podle:
mvy
Rk =

= q_B (6.14)

a konstantnim stoupanim s danym rovnici:
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Vp mvy
s=v,T =2n— =21—— (6.15)
W qB
Se zvySujici se magnetickou indukci B se polomér Sroubovice zmensuje.
Magnetické pole ma na pohybujici se ¢astice kompresni u¢inek.

6.2.3 Pohyb v homogennim elektrickém a stacionarnim magnetickém poli

V homogennim elektrickém a stacionarnim magnetickém poli je sila, ktera ptisobi
na ¢astici definovana jako:

d
md—‘t'=F=q(E+va) (6.16)

Tato sila byva oznaCovana jako Lorentzova.

Pro tento pfipad je vhodné rozdélit vektor intenzity elektrického pole na pticnou
a podélnou slozku. V momenté kdy nebude piisobit ptfi¢na slozka intenzity elektrického
pole, bude vysledny pohyb ¢&astice popsan jako pohyb po kruznici a rovnomeérné
zrychleny pifimocary pohyb v pficném sméru. Vysledkem tedy bude Sroubovice
s proménnym stoupanim. Pokud budou elektricka a magneticka pole zkfizena a budou
svirat pravy thel, bude mozné pozorovat driftovy pohyb kolmy na smér magnetického
pole, ktery je zptsoben polem elektrickym [31].

Rovnici (6.16) je mozné rozlozit na slozky, kde magnetické pole ma smér v 0se z,
pocatecni rychlost vy = 0 m/s a pocate¢ni polohovy vektor ry, ma nulové soutadnice.

dvy
mE = qvyB; + qE 617
dvy '
m-—= = QvxB,
Vyslednou drahou je tzv. cykloid popsany rovnici:
2 2 2
(=) +0+59) - ) 619

kde ¢len E/B je driftova rychlost, x a y jsou soutradnice v prostoru.

6.3 Metody vypoctu elektrickych a magnetickych poli

Pii studiu interakce proudici tekutiny s magnetickym polem, je dilezité vyjadfit
velikost proudové hustoty J. Ve FLUENTU je mozné pouzit dva postupy pro vypocet
proudové hustoty, a to:

e Metodu elektrického potencialu

e Metodu magnetické indukce
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6.3.1 Metoda elektrického potencialu - Electric Potential Method

Prvnim zpiisobem, jak je mozné vypocitat proudovou hustotu z Ohmova zékona je
vypocitat rovnici elektrického potencialu [32]. Obecné je mozné vypocitat intenzitu

elektrického pole E jako:
0A
E=-Vo— 6.19
Vo T ( )

kde A je magneticky vektorovy potencial (plyne z Maxwellovych rovnic — kazda zména
pole elektrického vede ke zmén¢ pole magnetického a naopak). Pro statické pole miize
byt Ohmiv zdkon pfepsan:
J=0(—Ve + (vxB) (6.20)
Pro dostate¢né vodivé médium plati zdkon kontinuity elektrického proudu, ktery je
definovany jako:

V-]=0 (6.21)
Potom rovnice elektrického potencidlu je ve tvaru:

V2 = V(v X B) (6.22)

6.3.2 Metoda magnetické indukce - Magnetic Induction Method

Ve druhém ptipadé je rovnice magnetické indukce odvozena z Ohmova zakona
a Maxwellovych rovnic. Taty rovnice vytvaii propojeni proudového pole tekutiny a pole
magnetického [32]. K proudové hustoté se dostaneme nasledujici relaci:

Vseobecny tvar Ohmova zékona v diferencialnim tvaru je:

J = oE (6.23)
Pti pohybu tekutiny v magnetickém poli je rovnice upravena na tvar:
J=0o(E+vVvXB) (6.24)
Z Ohmova zakona a Maxwellovych rovnic je rovnice indukce piepsana do tvaru:
0B 1
—+ (vW)B=—V?B + (BV)v (6.25)
dt uo

Z vypocitané magnetické indukce je poté mozno vypocitat proudovou hustotu jako:

]=%VXB (6.26)

6.4 Propojeni poli

Pisobeni elektromagnetickych poli na tekutiny je vyjadieno pomoci Lorentzovy
sily F a Joulova tepla Q, jez jsou zdrojovymi ¢leny v rovnici hybnosti a energie.

Rovnice hybnosti:
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ov
ot

1
+ (VWv = —EVp +F+ SVZV (6.27)

kde n je dynamicka viskozita, p je hustota latky, p je tlak a F = q(E + v X B).
Rovnice energie:

0E
p(a?+v-ﬂ%&—V-&Vﬂ+¢N-v+Q=0 (6.28)

kde Ejr je termodynamicka vnitini energie, Kk je soucinitel tepelné vodivosti a Q = J?/o.

Timto zplsobem je vytvofeno matematické propojeni mezi Maxwellovymi
rovnicemi a Navier-Stokesovymi rovnicemi.

Na druhé stran¢ vstupuje proudéni do elektromagnetismu piitomnosti vektoru
rychlosti do rovnice pro vypocet proudové hustoty.

J = 6(E+vXB) (6.29)

Timto zpusobem je vytvoifeno zpétné propojeni mezi Navier-Stokesovymi
a Maxwellovymi rovnicemi (publikovano v [33]).

6.5 Prakticka aplikace - Hmotnostni spektrometr

Pro modelovani pohybu elektricky nabitych ¢astic v hmotnostnim spektrometru byl
op¢t vyuzity feSic¢ FLUENT, ktery disponuje modulem Discrete Phase, jenZ umoZiuje
zobrazovani trajektorii Castic. A dale jako takovy obsahuje specialni nastavbu
Magnetohydrodynamics, diky které je mozné simulovat interakci elektrickych
a magnetickych poli s tekutinou, tento model je v§ak netplny, jelikoz pracuje bud’ pouze
s elektrickymi, nebo magnetickymi poli.

Obecné jsou pfi téchto typech analyz ¢astice uvazovany jako hmotné body, které
jsou ovlivilovany vnéjS§imi elektromagnetickymi poli, ale sami zdroji té€chto poli nejsou.

Vseobecné neni moZzné ve FLUENTu pozorovat pohyb castic bez proudéni
tekutiny, zaroven v tomto pifipadé neni funkcni vestavénd rovnice Lorentzovy sily
v magnetohydrodynamickém modulu. Proto bylo nutné vytvofit novou rovnici
Lorentzovy sily a musely byt upraveny vlastnosti interakce ¢astice s okolni tekutinou.

Pro simulaci pohybu nabitych €astic bylo téZ nutné nastavit spravné parametry
plynu a tfeni, které pisobi na ¢astici [32].

Vzhledem ke komplexnosti studované problematiky bylo nutné vytvofit novy
matematicky model. Pfes UDS (User Defined Scalar) byla feSena transportni rovnice
a pres UDF (User Defined Functions) bylo realizovano propojeni piisobeni elektrického
a magnetického pole.

6.5.1 Hmotnostni spektrometrie

Jedna se o metodu, kterou je mozné vyuzit pro uréeni hmotnosti atomt a molekul.
Zalozena je na pohybu nabitych ¢astic v elektrickém a magnetickém poli. Tento pohyb je
pak zavisly na poméru hmotnosti a naboje (m/q).
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V hmotnostnim spektrometru mizeme rozlisit 4 zékladni déje::
e Urychleni iontil na definovanou rychlost
e Prichod iontl ptes rychlostni filtr
e Separace iontl
o Detekce iontl

Takto byla koncipovana i geometrie (Obrazek 6.2), ktera byla zjednodusena tak,
aby bylo mozné jasn¢ sledovat pohyb iontii. Pro demonstraci funk¢nosti byly definovany
3 typy &astic, a to ionty: hliniku, médi a zlata, které mély naboj q = +1,6:10° C.

Urychlovac Extrakéni elektroda Rychlostni filtr
Zdroj iontd Vystup urychlenych iontd
Separacni oblast
Detekce

Obrazek 6.2: Principidlni uspoiaddni hmotnostniho spektrometru.

Pro urychleni iontt prostfednictvim elektrického pole o konstantni intenzité byla
na levou Celni sténu geometrie urychlovacée aplikovana okrajova podminka 100 V a na
extrak¢ni elektrodu byla aplikovana podminka O V. Vzdalenost zdroje a extrakéni
elektrody je 25 mm. Zdroj iontid byl umistén na ¢elni sténu a pocatecni rychlost iontl byla
0 m/s. Primér otvoru clonek je 5 mm, pramér zdroje je 20 mm a jeho délka je 50 mm.

Jako prvni bylo nutné ovéfit, zda urychleni iontli pomoci napéti funguje korektné.
Ionty maji na zacatku nulovou rychlost a maximalni potencidlni energii, postupné se pak
jejich urychlenim potencidlni energie méni v kinetickou, kterd 1ze vyjadfit jako:

1
Exin = Emv2 =qU (6.30)
v [PU (6.31)
m

Rychlost ¢astice na dané vzdalenosti je mozné vypocitat jako:
1 .
s =vyt+ Eat (6.32)

Jelikoz je pocatecni rychlost iontli nulova, mizeme prvni ¢len zanedbat a zrychleni
v elektrickém poli 1ze definovat jako:
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L (6.33)
m
Z toho pak rychlost:
E
vea-t=L¢ (6.34)
m
_qE |2s
V=" qE (6.35)
m

Pro ovéfeni byla podle vySe uvedenych okrajovych podminek a vztahu (6.35)
spocitana empiricky hodnota rychlosti dané Castice a poté byla porovnana s hodnotou,
kterou vypocital numericky model. Rozlozeni potencidlu ilustruje Obrazek 6.3.

Electric Potential [V]

0 0.02 0.04 (m)
—— —
0.01 0.03 | °

Obrazek 6.3: RozloZeni elektrického potencialu a drahy ¢astic.
Profil rychlosti popisuje Obrazek 6.4.

Velocity Magnitude [m/s]
. 17420

13065

0 0.02 0.04 (m)

0.01 0.03 I
¢

Obrazek 6.4: RozloZeni rychlosti ionti médi.
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Tabulka 6.1 ukazuje srovnani teoretické rychlosti vypocitané na zakladé rovnice
(6.35) a rychlosti ziskané z numerického modelu.

Tabulka 6.1: Porovnani vypoditané a simulované hodnoty poloméru jednotlivych ionti.

Material Teoreticka rychlost Vypoéitana rychlost | Relativni chyba [%6]
[m/s] [m/s]
Hlinik 26736,90 26733,70 -0,01
Méd’ 17418,64 17419,93 -0,01
Zlato 9895,50 9920,54 0,25

Aby bylo mozné rozliSit ionty na zdklad¢ jejich hmotnosti, musi do separacni
oblasti vstoupit stejnou rychlosti, za timto G¢elem je jako dal$i stupen do geometrie
zatazen rychlostni filtr. Rychlostni filtr je v podstaté tvoten elektrickym polem a na néj
kolmym konstantnim magnetickym polem.

Pokud c¢astice vstoupi do filtru, budou na ni pasobit sily elektrického
a magnetického pole. K tomu, aby ¢astice filtrem prosla beze zmény sméru pohybu, musi
byt elektrickd a magneticka sila v rovnovaze:

gE = qvB (6.36)
v = g (6.37)

Pomalejsi castice boudou odklonény ve sméru elektrické sily a naopak rychlejsi
¢astice budou odklonény ve sméru magneticke sily.

Pro ovéfeni funkénosti numerického modelu byly okrajové podminky nastaveny
tak, aby filtrem prosli pouze ionty médi, ionty hliniku a zlata byly odklonény.

Na spodni elektrodu byl nastaven potencidl 10 V a na horni 0 V. Hodnota
magnetické indukce byla vypocitana z rovnice (6.37) B = 0,02 T. V tomto pfipadé jsou
kladné castice tlaceny elektrickym polem nahoru a magnetickym doli. Celkova délka
rychlostniho filtru je 200 mm.

V ptipad€ hliniku, diky jeho vysoké rychlosti, pfevazuje magneticka sila nad
elektrickou a ¢astice jsou tlaceny doli (Obrazek 6.5), u zlata, diky malé rychlosti,
pievazuje elektricka sila nad magnetickou a ¢astice jsou odklanény nahoru (Obrazek 6.6).
Castice m&di spliuji predepsanou podminku, a proto prochazi beze zmény drahy
(Obrazek 6.7).
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Electric Potential [V]
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Obrazek 6.5: Zobrazeni drahy ionti hliniku.

Electric Potential [V]
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Obrazek 6.6: Zobrazeni drahy ionti zlata.

54



Ustav elektrotechnologie FEKT VUT v Brné

Electric Potential [V]

e
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Obrazek 6.7: Zobrazeni drahy ionti médi.

Posledni oblast, do které ionty vstupuji, je oblast separace. Rozméry separacni
oblasti jsou 200 x 200 mm. Ta je tvofena konstantnim magnetickym polem, které je
kolmé na smér rychlosti ¢astic. Na ¢astice zacne pusobit sila, kterd je nuti pohybovat se
po kruhové draze, jejiz polomér je podle rovnice:

mv

Ry = —
k=B (6.38)

V ptipad€ vypnutého rychlostniho filtru se vSechny ¢astice dostavaji do separacni
oblasti (Obrazek 6.8).

0 0.050 0.100 (m) I_.
|

I
0.025 0.075

Obriazek 6.8: Zobrazeni drahy jednotlivych typu ionti bez zapnutého rychlostniho filtru, hlinik
(€ervené), zlato (modi‘e) a méd’ (Cerné).
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Pro ovéfeni teoretickych ptredpokladi bylo realizovano porovnani empiricky
vypocitanych hodnot polomérti a poloméra ziskanych z nové implementovaného modelu
ve FLUENTu (Tabulka 6.2).

Tabulka 6.2: Porovnani vypoditané a simulované hodnoty poloméru jednotlivych ionti.

Material Teoreticka hodnota Vypoéitana hodnota | Relativni chyba [%0]
[mm] [mm]
Hlinik 34,53 33,48 -3,01
Méd’ 50,50 51,24 1,46
Zlato 89,89 89,00 -0,99

Hodnoty empiricky  vypoétenych  poloméri  koresponduji s hodnotami
z numerického modelu. Odchylky jsou zplisobeny hlavné rozptylem iontd.

Po zapnuti rychlostniho filtru jsou ¢astice hliniku a zlata odchyleny mimo separaéni
oblast (Obrazek 6.9).

[
0 0.050 0.100 (m) I—»
—

I
0.025 0.075

Obrazek 6.9: Zobrazeni drahy ionti hliniku (¢ervené), zlata (modie) a médi (¢erné€).

6.6 Shrnuti

V této Casti prace byly prezentovany vysledky z oblasti modelovani proudéni

nabitych castic. Obecnou nevyhodou komercnich fesicl je to, ze nedokazi simulovat
interakci magnetického pole s nabitymi ¢asticemi v nevodivém prostiedi.

Dale nedokazi soucasné¢ pocitat elektrické a magnetické pole a indukei
magnetického pole plisobenim elektrického proudu. Resenim by bylo pouzit napiiklad
resi¢ Maxwell a tato pole spocitat externé a poté je do FLUENTu importovat, coz je vSak
nepraktické z hlediska exportu dat z Maxwellu, kde dochazi c¢asto k chybam ve
formatovani exportovanych dat.
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Jako dalsi je mozné pouzit prezentované feseni a implementovat do FLUENTu
chybéjici interakce.

Jako demonstracni piiklad, na kterém byly ovéfeny teoretické podklady shrnuté
Vv celé kapitole 6 a otestovana funk¢nost implementovaného matematického modelu, byl
zvolen zjednoduSeny model hmotnostniho spektrometru.

Postupné byly ,,0zivovany* jednotlivé ¢asti spektrometru s diirazem na popis jevu,
které se v dané ¢asti odehravaji.

V kompletni analyze byl sledovan pohyb iontt hliniku, zlata a médi, s tim, ze
parametry spektrometru byly nastaveny pro ionty médi.

Bylo provedeno srovnani empiricky vypocitanych polomért zaktiveni jednotlivych
iontd s numerickym modelem pti dosazeni velmi upokojivé shody modelu s analytickym
vypoctem. Diky nizké hmotnosti a tedy vysoké rychlosti mély ionty hliniku nejmensi
polomér. Naopak ionty zlata mély diky malé rychlosti a vysoké hmotnosti polomér
nejveétsi. lonty médi prosli filtrem beze zmény.

Pouzitelnost prezentovaného feSeni lze dale uplatnit naptiklad v riznych typech
elektrostatickych ¢ocek pro usmériiovani iontt, v elektronové mikroskopii, aj.
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[ Modelovani proudéni ve vakuovych komorach
elektronového mikroskopu

Motivace

Ustav elektrotechnologie udrzuje letitou spolupraci s Ustavem piistrojové techniky
AVCR, kde se v podobé numerickych simulaci u¢astni vyzkumu v oblasti &erpani

vakuovych komor environmentélnich rastrovacich elektronovych mikroskopt (dale jen
EREM).

EREM umoziuje pozorovani vlhkych vzorki a izolantt, které neni nutno nijak
specialné upravovat (pokovenim, aj.). To znamena, Ze na rozdil od konven¢nich REM,
které pracuji ve vakuu, mizeme zkoumat prakticky jakékoli vzorky za jakychkoli
plynnych podminek.

To je umoznéno diky oddéleni prostoru komory vzorku a tubusu systémem
diferencialniho Cerpani. Obdobného feseni je pak vyuzito i u scintila¢niho detektoru,
ktery slouzi k detekci sekundarnich elektront, kdy je komora se vzorkem a oblast se
scintilatorem téz timto systémem oddélena (publikovano napi. v [34], [35]).

Cerpani vakuovych komor EREM ma specifikum, v oddéleni oblasti s velmi
vysokymi tlakovymi gradienty, systémem tlak-omezujicich clonek s velmi malymi
otvory, coz zpusobuje takzvané kritické proudéni vznikajici v clonkach a poté nefizenou
expanzi plynu za nimi.

V této Casti prace bude pozornost vénovana numerickému modelovani proudéni
Vv systému diferencidlniho ¢erpani mezi tubusem a komorou vzorku. Dtraz bude kladen
zejména na porovnani moznosti vypoctu deterministickou metodou mechaniky kontinua
oproti stochastické metodg, ktera byva fesena algoritmem Monte Carlo.

7.1 Proudéni plynu elektronovym mikroskopem

Principidlni rozdil mezi REM a EREM ilustruje Obrazek 7.1a a Obrazek 7.1b.
Piedstavme si principidlné EREM, tak jak ukazuje Obrazek 7.1b a zaméfme se na tubus
a komoru se vzorkem.

Ve spodni ¢asti se nachazi komora se vzorkem, kde miize byt pfipustén tlak plynu
az 2000 Pa. V horni ¢asti je tubus, kde se nachazi zdroj elektronti a elektronova optika,
V této oblasti musi byt prostiedi blizké vakuu, jinak by vysoké napéti, které je na zdroji
elektronil zptisobovalo vyboje v plynu.

Piechod mezi témito dvéma oblastmi, s takto vysokym gradientem tlaku, by byl
nemozny, pokud by mezi nimi nebyl mezistupen ve form¢ diferencidlné cerpané komory
a soustavy clonek, které tuto komoru ohranicuji.
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a) b)

Obrazek 7.1: Principialni rozdil mezi konstrukci a) REM a b) EREM.

Clonky maji ve svém stfedu velice maly otvor (n¢kdy i tvarovany, pak hovoiime
0 dyze), kterym prochazi primarni elektronovy svazek a zaroven v nich dochézi
Kk proudéni plynu, kterému fikame kritické, a ma jista specifika.

Rychlost proudéni ve clonce vzrista tmérné rozdilu tlakti na obou stranach clonky,
ovSem jen do chvile, nez rychlost proudéni dosahne hodnoty 1 Mach. V tento moment
dochdzi k tzv. kritickému proudéni, kdy rychlost proudéni ve clonce jiz nepiesahne
hodnoty vétsi nez 1 Mach a to ani pii dal§im zvySovani rozdilu tlak na obou stranach
clonky.

Stejn¢ tak plati, ze neni mozné, aby clonkou proslo vétsi mnozstvi plynu za
jednotku ¢asu, nez je mnozstvi, které clonkou prochazi v momenté, kdy se rychlost plynu
V ni rovné hodnoté 1 Mach.

Za clonkou pak vznikd nadzvukové proudéni, ovSem s jistou oblasti snizené¢ho
tlaku, ktera vznika pravé z divodu, ze clonkou nemuze projit vétsi mnozstvi plynu, nez
jaké clonkou projde pfi rychlosti odpovidajici rychlosti zvuku.

V oblasti za clonkou, kde rychlost proudiciho plynu nahle klesne pod hodnotu
rychlosti zvuku, vznika razova vina. Jedna se o oblast, ve které je zvySena hustota plynu,

coz muze pro primarni elektronovy svazek, ktery rastruje vzorek, predstavovat bariéru
(publikovano v [36]).

O tom, zda je proudéni nadzvukové nebo podzvukové rozhoduje Machovo ¢islo:

M, = E (7.1)

v

kde v je rychlost proudéni a c je rychlost $iteni zvuku v daném prostiedi. Vztah mezi
Machovym ¢islem a pritoénym priifezem clonky definuje Hugoniotliv teorém:

dA dc
—M2) = 7.2
+ . 1-M5)=0 (7.2)
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kde A je prutocny prufez. Tento zakon ukazuje, Ze zména rychlosti proudéni a prito¢ného
prufezu zavisi na Machové ¢isle nasledovné:

M, < 1-podzvukové proudéni

Pti zvétSovani pruto¢ného prafezu dochazi k poklesu rychlosti proudéni a tedy
I K nardstu tlaku.

M, = 1 —proudéni na hranici rychlosti zvuku

Pokud derivace zmény prifezu dA/A = 0, pak misto, kde proudéni dosahne
rychlosti zvuku, je extrémem funkce zmény praiezu otvoru. Z téchto tvah plyne, ze
proudéni dosahne rychlosti zvuku pouze zmensovanim prato¢ného prifezu.

M, > 1 —nadzvukové proudéni
Pfi zmenSovani pruto¢ného prifezu roste rychlost proudéni a klesa tlak [37].

Uvedeného jevu je vyuzivano v konstrukcich diferencidlné cerpanych komor
elektronovych mikroskopt.

Obrazek 7.2 ukazuje Schlierenovy obrazky ziskané metodou optického lomu, na
kterych lze vidét, ze za clonou vznika oblast nadzvukového proudéni se snizenym tlakem
— znazornéna svétlejsi barvou, kterd kon¢i v misté, kde dochdzi k razové viné. Ta je
zobrazena tmavou oblasti vysS$i hustoty plynu. Jednd se o obrazky proudiciho média
z osové symetrické, zuzujici se trysky.

b)

Obrazek 7.2: Schlierenovy obrazky proudiciho toku z osové symetrické kuzelové trysky pii
stoupajicim tlaku a) 4 bary b) 7 barii ¢) 10 bari [38].
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Problémem byva, ze v klasickych clonkdch s kruhovym otvorem, dochdzi za
clonkou k nefizené expanzi plynu, proto byva ¢asto snahou modifikovat tvar otvort ve
clonkéach, naptiklad uziti tvaru Lavalovy dyzy, sitky, aj. (publikovano napt. v [39]).

7.2 Moznosti vypoctového modelovani

Jak bylo uvedeno v kapitole 2.2, jednim z mozZnych rozdéleni simulaci je na
deterministické a stochastické. V ptipad¢ stochastického pristupu v CFD simulacich,
nejsou vztahy a chovani systému vyjadieny exaktné€, naproti tomu deterministické
modely dany systém exaktné popisuji. Nize bude popsan zékladni aplikacni rozdil mezi
stochastickym a deterministickym pfistupem v CFD modelovani [40].

7.2.1 Stochastické CFD - Metoda Monte Carlo

Monte Carlo® je numerickd metoda zaloZena na vztahu mezi pravdépodobnosti
riznych ndhodnych procesti a proménnych, které jsou feSenim dané ulohy. Zakladni
myslenkou této metody je urcit sttedni hodnotu veli¢iny, ktera je vysledkem nahodného
déje. Vytvoti se pocitacovy model tohoto déje a po probéhnuti dostatecného mnozstvi
simulaci se mohou data zpracovat klasickymi statistickymi metodami. Pfesnost
a efektivnost celého vypoctu metodou Monte Carlo pomoci vypocetni techniky je
ovlivnéna kvalitou generovanych nahodnych cisel, vybérem racionalniho algoritmu
vypoctu a kontrolou piesnosti ziskaného vypoctu.

Statisticka metoda Monte Carlo neklade zakladni pozadavek na spojitost
vypocetniho prostoru, proto muize popisovat efekty, které neni mozné popsat spojitou
funkci, ale naopak mutze vracet Spatné vysledky pravé proto, Ze nepocitd se spojitosti
prostoru. Metoda Monte Carlo je vhodna pro vypocet pohybu osamocenych molekul, tedy
tam, kde jiz neplati Navier-Stokesovy rovnice.

Nejcastéjsi postup metody Monte Carlo je modelovani takové nahodné veli¢iny X,
ze jeji stfedni hodnota E(X) je rovna hledané hodnot¢ a. Pfesnéji feceno: abychom mohli
pfiblizn€ vypocitat skalarni veli¢inu a, musime najit takovou nahodnou veli¢inu X, ze
plati [41]:

E(X)=a (7.3)

Paklize vypocteme n nezavislych realizaci X1,;X2,...,.Xn ndhodné veli¢iny X,
muzeme odhadnout a pomoci aritmetického pruméru:

1
a=—(X1+X2+ -+ Xn) (7.4)

V prevazné vétsiné metod Monte Carlo se postupuje tak, ze se nejdiive generuji
hodnoty nahodné veli¢iny Y rovnomérné rozdélené na intervalu (0,1) a ty se pak
transformuji transformaci:

% Pii téchto simulacich hovofime o takzvané pifimé simulaci Monte Carlo, oznatované jako DSMC (Direct
Simulation Monte Carlo)
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Xi = f (Vi) Yiz1, ) (7.5)

kde f je vhodné zvolena funkce pro hledané hodnoty X1, X1, ... . Vypocet hodnot X;
nemusi byt zadan pfimo funkéni zavislosti, ale mize byt proveden pomoci vhodného
algoritmu.

Obecné schéma vypoctu metodou Monte Carlo je tedy nésledujici:
1. Generuji se nahodna ¢isla y; s rovnomérnym rozdélenim na intervalu (0,1).

vvvvvv

rozdélenim.

3. pomoci nahodnych ¢isel z; se bud’ ptimo pocitaji odhady charakteristik ndhodné
velic¢iny X (v tomto ptipad¢ z; = X;) nebo se pocitaji pomoci vhodného algoritmu hodnoty
x; a odhady charakteristik nahodné veli¢iny.

4. Ziskané vysledky se statisticky zpracuji.

7.2.2 Deterministické CFD

Vyuziti Navier-Stokesovych rovnic je naopak jednozna¢nou vyhodou tam, kde se
jedna o spojité prostiedi. Je to diky pfesnému popsani spojitosti, nebot’ Navier-Stokesovy
rovnice se odvozuji od sil, které pusobi na jednotlivé ¢asti tekutiny, kterymi jsou
gravitace, tlak, tfeni o sousedni Casti tekutiny a turbulence.

Stav tekutiny miZeme popsat jeji rychlosti a tlakem ve vSech bodech, ve kterych se
tekutina nachazi. V kontinuu plsobi na kazdy element tekutiny dvé sily, objemova
a plosna, jejichz puvodci jsou sousedni elementy. Plosna sila je navic sloZzena ze dvou
¢asti: prvni souvisi s tlakem a druha se pripisuje viskozit¢.

Tim, ze Navier-Stokesovy rovnice nefesi na rozdil od metody Monte Carlo problém
statisticky, ale pfesnym popisem chovani kapaliny, dokézi velice dobie bilancovat slozity
proces ve spojitém prostoru.

Navier-Stokesovy rovnice, doplnéné o rovnici kontinuity, popisuji okamzité stavy
proudového pole nestlacitelné kapaliny [42]:

Rovnice stavu ideélniho plynu:

pV = nRT (7.6)
Rovnice hybnosti
ov 1 n
— =—= F +-V? 7.7
at+(VV)V pr+ +va (7.7)
Rovnice energie:
aE:kin
Pl + V" VExin — V- (kVT) + pV-v=0 (7.8)
Rovnice kontinuity:
dp
5 TV (V) (7.9)
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Zkoumana oblast diferencialné cerpanych komor se tyka nasledujicich oblasti, které
shrnuje Tabulka 7.1.

Tabulka 7.1: Shrnuti sou¢asnych pouZivanych metod pro vypolet proudéni v elektronovych
mikroskopech.

101 325 Pa a vyssi
V4 4 oblast béznéh .
rfl,a,p ovana (,) .as. ’ezne © Vypocty probihaji pomoci
pouziti deterministické metody L
deterministické CFD metody
CFD
2000 Pa
2000 Pa
. Oblast kd jeste da zit
Velice uzce zmapovana oblast as. . y se,]es ca po.l.l VZI
vorr C deterministické CFD, ale jiz se
pouziti deterministické metody S
projevuje vliv nizkych
CFD .
setrvacnych sil
cca0,1Pa
cca0,1Pa
Zmapovana oblast vyuziti Vypoclty probihaji za pomoci
stochastickych metod stochastickych metod
0,0001 Pa

Pro tyto ivahy je nutné vzit do uvahy takzvané Knudsenovo ¢islo, které obvykle
byva kritériem pro rozhodnuti o vybéru statistické mechaniky (napt. DSMC) nebo jeji
kontinualni formulaci (deterministické CFD).

Na rozdil od pevnych latek jsou totiz plyny tvofeny jednotlivymi molekulami, které
zabiraji pouze malou ¢ast objemu tvofenou plynem. Pokud bychom uvazovali proudéni
na molekularni urovni, bude se proudové pole plynu skladat z velkého mnozstvi srazek
mezi molekulami plynu a pevnym povrchem stény, ktery proudéni ohranicuje. V béznych
aplikacich je ale tato diskrétni podstata plynli zanedbavana a proudové pole je
povazovano za spojité [42].

Obecné plati, ze predpoklad nasazeni deterministické nebo statistické CFD
mechaniky, zavisi na konkrétni aplikaci a na hustoté¢ plynu. Aby byl ptedpoklad pro
nasazeni deterministick¢ formulace CFD platny, musi byt tzv. stfedni volnd driha
mnohem vétsi nez délka rozsahu celé aplikace. Stfedni volnou dradhu oznacujeme jako
1 ajedna se o primérnou drahu, kterou &astice uleti mezi dvéma srazkami.

I KT
- m (7.10)
kde k je Boltzmannova konstanta, T je termodynamicka teplota, d,, je primér molekuly
a m je Ludolfovo ¢islo.
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Knudsenovo ¢islo pak vyjadiuje pomér mezi stfedni volnou drahou molekul
a charakteristickym rozmérem soustavy (nejmensim méftitkem) d [42]:

K, =~ (7.11)

Jestlize K,, < 0,1 jedna se o spojité (kontinualni) proudéni, je-li 0,1 < K,, < 0,5
jedna se o Knudsenovo (pfechodové) proudéni a v piipadé ze K,, > 0,5 jde o molekularni
proudéni. Celou situaci shrnuje a ndzorn¢ ilustruje Obrazek 7.3.

—— =Y v
L

=3 2K

— > » f —

Knudsenovo (pifechodové)

Kontinualni proudéni proudéni Molekularni proudéni
K, <01 01<K, <05 K, > 0,5
Nizké vakuum Stfedni vakuum Vysoké/ultra-vysoké vakuum
a) b) <)

Obrazek 7.3: Rozdéleni proudéni podle Knudsenova ¢isla.

7.3 Porovnani deterministické CFD vs. DSMC na modelu diferencialné
¢erpané komory

Pro ovéfeni moznosti simulace proudéni plynu v diferencidln¢ Cerpané komote
metodou deterministické CFD formulace, byla pro referen¢ni model zvolena studie [43],
kde byla pro studium proudéni plynu pouzita metoda DSMC. Geometricky model
vychézel z této studie a byl vytvoren jako 2D rotacné symetricka uloha. V komote byl
jako plynné médium nastaven dusik pod tlakem 2000 Pa a termodynamickou teplotou
293,15 K. Z t&chto tdajti vyplyva, Ze hustota ¢astic v komote je 4,94-10% gastic/m® (viz
rovnice (7.12)). Vzdalenost clonek 1 a 2 je 6 mm, §itka kanalu, kterym je odvadén plyn
mezi clonkami, je oznaéen jako € = 4 mm. Pramér clony 1 je 0,5 mm a pramér clony 2 je
0,2 mm. Celou situaci ilustruje Obrazek 7.4.
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6,10

4,00

= | tlak 2000 Pa tlak < 0.001 Pa
o~ i
o
<
2 L
| clonal axidlni vzdalenost z [mm] clona 2 l

Obriazek 7.4: Axidlné symetricky 2D model profilu diferencialni komory.

V idealnim ptipad¢ by byl mezi clonkami 1 a 2 vycerpan veskery plyn, ktery by stal
V cesté primarnimu elektronovému svazku. V praxi vSak tohoto stavu dosahnout nelze
a v prostoru mezi clonkami je urcity tlak plynu, v praxi tato hodnota byva okolo 40 Pa
a tato hodnota je zaroven pfedepsdna jako okrajova podminka.

Vysledky byly exportovany z FLUENTuU a vyhodnoceny v post-procesoru ANSY'S
CFX. Obrazek 7.5 graficky porovnava pribéh hodnoty koncentrace ¢astic na jednotku
objemu.

mol/m3

0.0E22 0.5E22 1.0E22 1.5E22

Radialni vzdalenost r [mm]

3 4

clona1 Axidlni vzddlenost z [mm] clona 2

a) b)

Obrazek 7.5: Grafické porovnani vysledki metody DSMC (a) a deterministické CFD (b).

Tato veli¢ina byva nazyvana jako ,,number density. Lze ji povazovat za pocet
¢astic, které jsou piitomny v urcitém objemu. Protoze toto ¢islo mize byt velmi velké,
obvykle je tato hodnota myslena jako pocet molti (kone¢ny pocet ¢astic) v daném objemu.
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Pocet atomti nebo molekul n ve hmoté m ¢istého materialu dané atomové nebo
molekuldrni hmotnosti M za pouziti Avogadrovy konstanty N4 je uren rovnici:

mNA
= 7.12
n=— (7.12)
Hodnota ,,number density* N, se pak vypocita jako:
n _ pNy
N=—-—=—=2 7.13
VoM (7.13)

Na ptedchozim obrazku byly tedy srovnany varianty DSMC a deterministické
formulace CFD. Na axialni ose z, byly sledovany veli¢iny rychlosti a teploty. Tato osa je
zaroven 1 osou primarniho svazku elektront, ktery prochazi diferencidlné cerpanou
komorou ohrani¢enou clonami 1 a 2. Na obrdzku je tato drdha v rozmezi od 0 do 6 mm.

Pfi srovnani hodnoty pribéhu rychlosti proudéni na drdze primarniho
elektronového svazku (Obrazek 7.6), je patrna shoda vysledkt véetné oblasti razové viny,
kdy rychlost proudéni klesne pod rychlost zvuku.

V tomto piipade byl pro zajimavost vypocet realizovan nékolikrat a to s riiznymi
turbulentnimi modely. V praxi se ukazalo, ze volba turbulentniho modelu v daném
pfipadé ma mizivy vliv, nebot’ z ditvodu nizkého tlaku v ose primarniho svazku, pfevlada
laminarni proudéni.

rychlost proudéni [m/s]

0 1 2 3 4 5 6 7
draha primarniho svazku [mm]

Fluent sst omega Fluent 4R Fluent sst lowRe Monte Carlo

Fluent laminar Fluent BSL e clona 1 @ C|0Na 2

Obriazek 7.6: Priibéh rychlosti proudéni na drize primarni elektronového svazku.

V dalsim kroku byl ovéfen prabéh hodnoty Knudsenova cisla v modelu.
Vyhodnocena draha byla brana od konce prvni clonky do oblasti, kde kon¢i nadzvukové
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proudéni, coz je délka ptiblizn€ 3,3 mm. Tuto situaci ilustruje Obrazek 7.7, kde byla navic

ménéna hodnota tlaku, ktery je ptipuStén do komory se vzorkem, byly brany hodnoty 200,
500 a 2000 Pa.

0,7

0,3

Knudsenovo &islo [-]

... _________________________________________________________________J
0,2
e e ——————

0,1

o

0,5 1 1,5 2 2,5 3 3,5
vzdalenost od oblasti nadzvukového proudéni ke cloné 2 [mm]

Kn 200 Pa Kn 500 Pa Kn 2000 Pa

@ K ontinualni proudéni essmmsMolekularni proudéni essssclona 1

Obrazek 7.7: Pribéh Knudsenova Cisla ve sméru od clony 1 do konce oblasti s nadzvukovym
proudénim.

Z prubéhi je patrné, ze pii simulaci pro tlaky 500 a 2000 Pa se pohybujeme
v oblasti kontinudlniho proudéni. Pro tlak 200 Pa se zacindme nepatrné¢ pohybovat
Vv oblasti pfechodového proudéni, nicméné stéle je mozné pouzit deterministicky ptistup
feSeni. Dale miZeme pfedpokladat, Ze pokud se budeme pohybovat v jesté nizSich tlacich
v komote, bude hodnota Knudsenova <¢isla nadale rast. Nicméné jedna se
0 environmentalni mikroskop, kde se predpoklada prace v tlaku. Abychom eliminovali
nabijeni nevodivych vzorki, je dokazano, ze hodnota tlaku v komote by méla byt
minimalné v rozmezi 150 — 300 Pa.

Vzhledem k tomu, Ze v oblasti nadzvukového proudéni se silné méni teplota
a dosahuje kryogennich hodnot, je tfeba pouzit Sutherlandiv vztah, ktery popisuje
zéavislost dynamické viskozity na teploté:

VT
o (7.14)

1+¢

kde n(T) je dynamicka viskozita a C; a C, jsou Sutherlandovi koeficienty [44].

(T =¢;

Podobné je patrna shoda vysledkt v oblasti prub&hu teploty na dané draze, kterou
ukazuje Obrazek 7.8. Rozdil je jen v oblasti vstupu plynu do clony 2, kde deterministicka
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CFD metoda ukazuje pozvolny pokles teploty, coz odpovida v praxi nartistu tlaku pred
clonou vychazejici z rovnice celkového tlaku.

300
=3
=
2 200
o
i)
£
o 150 ,
= /
g
? 100 /
B
2

50

0

0 1 2 3 4 5 6 7
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Obrazek 7.8: Prubéh teploty v draze primarni elektronového svazku.

Tento jev je z fyzikalniho divodu pravdépodobné&jsi nez prudky zlom vychazejici
z vysledkit Monte Carlo.

Podobné shody bylo dosazeno i v dal$ich variantach vypocta publikovanych v [43],
kde byl do drahy primarniho svazku pfidan usmérnovac (deflektor) k ovlivnéni vzniku
razovych vin a ejektor (EADP).

V Piipadé deflektoru (Obrazek 7.9) se jedna o upravenou clonku 2, ktera je v tomto
ptipadé kuzelovitého tvaru. Tento tvar clony pak brani vniku kompresnich vin a naruseni
stiedu toku, které vznika u klasické clonky.
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Obrazek 7.9: Grafické porovnani metody DSMC (a) a CFD (b) varianta s usmériiovacem razovych

vin.

Ve tfetim pifipadé byla jest¢ pfidana mezi clonky piepazka ve vzdalenosti
b = 1,4 mm (ukazuje Obrazek 7.10)
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5
Axialni vzdalenost z [mm]
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Obrazek 7.10: Grafické porovnani metody DSMC (a) a CFD (b) varianta s prekazkou mezi clonami.

Tato prepazka byva v anglické literatufe nazyvana jako ,.ejektor (z angl. EADP —
Ejectror Assisted Diferential Pumping). Horni ¢ast clonky 1 vytvaii oblast s nizkym
tlakem, coz pusobi jako difuzni Cerpadlo a unasi tak molekuly z ptilehlé oblasti.
Pfesmérovanim proudéni pomoci piepazky pied vchodem do druhé clonky je mozné
vytvorfit oblast s niz§i hustotou Castic a zabranit tak dal§imu nezddoucimu ovlivnéni
primarniho elektronového svazku.
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7.4 Srovnani s experimentalnim mérenim

Kontrola vysledkt pti pouziti systtmu FLUENT pro simulaci proudéni plynu
v diferencialné cerpané komote, byla ovéfena i experimentalné na EREM mikroskopu
AQUASEM II. Toto méteni probéhlo pod vedenim Ing. et Ing. Viléma Ned¢li, Ph.D. na
UPT AVCR.

Z hlediska konstrukce a funkcnosti mikroskopu nebyla jind moznost umisténi
snimace tlaku, nez jeho zabudovani na konec hrdla, kde se nachazi vyvéva pro Cerpani
plynu mezi clonkami 1 a 2 (bude diskutovano pozdé&ji).

Obrazek 7.11 ilustruje umisténi okrajovych podminek a experimentilni mérky
v modelu elektronového mikroskopu. Priimér clony 1 byl 0,05 mm a primér clony 2 byl
0,5 mm, &erpani bylo realizovdno objemovym tokem 0,00347 m?/s.

Otvor cerpani - na hrdle okrajova
podminka objemového toku
0,00347 m?/s, umisténi
experimentalni mérky

Clona 2
okrajova podminka - staticky tlak 0,01 Pa

N /

Clona 2

e dréha primarniho svazku
< .~ elektrond

/Il, 5
[aN]
L
— DETAIL

Clona 1 Clona 1’ ’ ]
okrajova podminka - staticky tlak 1500 Pa

Obrazek 7.11: Umisténi clonek a okrajovych podminek v EREM mikroskopu AQUASEM II.

Pro experimentalni méfeni tlaku v diferencidlné cerpané komote byla pouzita
kapacitni mérka zn. Pfeiffer typ CMR 263 s rozsahem méteni do 100 Pa (ve skutec¢nost
zobrazuje az do 110 Pa) s presnosti 0,2 % ze zobrazené hodnoty. Tabulka 7.2 ukazuje
porovnani méfeni se simulaci.

Tabulka 7.2: Porovnani vypocditané a simulované hodnoty tlakii na hrdle ¢erpani.

Tlak u hrdla ¢erpani VTIa!( u hrdla , .,
.y ¢erpani pomoci Relativni chyba [%]
pomoci mérky FLUENTU
Hodnota tlaku [Pa] 11,70 10,90 -6,83
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Z vysledku je patrna pomérné dobra shoda s experimentalnim méfenim. Diky tomu
je nasledn¢ mozné z modelu vyhodnotit i ta mista v diferencialné ¢erpané komote, ktera
neumoznuji umisténi snimact, piesto jsou ale hodnoty tlakti v nich pro konstrukéni Gcely
nezbytné.

Protoze se jedna o velmi specifické podminky proudéni, na Ustavu
elektrotechnologie FEKT VUT Brno a UPT AVCR ve spolupraci s UNOB Brno
a Ustavem termomechaniky AV CR probiha vyzkum v oblasti nadzvukového proudéni
Vv nizkych tlacich. V sou¢asné dobé byly dokonceny analyzy experimentéalni komory, jejiz
konstrukce je v souc¢asné dobé navrZena a jsou generovana data pro vyrobu. Model této
komory ilustruje Obrazek 7.12.

@ (b)

Obrazek 7.12: Model experimentalni mérici komory a) cely model b) fez modelem.
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Ucel dané komory je zmapovat proudéni a tepelné podminky plynu na pomezi
kontinua pro verifikaci numerického modelu. Bude vyhodnoceno, nakolik dané proudéni
ovliviiuje zména poméru setrvacnych a vazkych sil z divodu nizkych tlaki.

Detailnéjsi pohled do komory ukazuje Obrazek 7.13.

DIFERENCIALNE
CERPANA KOMORA

VYMENITELNA SONDA

PRUZOR

Q CLONA, DLE POTREBY
VYMENITELNA

KOMORA SE
VZORKEM

Obrazek 7.13: Model experimentalni méfici komory — detailni pohled.

Zakladnimi stavebnimi prvky experimentalni komory jsou dvé oblasti s rozdilnymi
tlaky:
e Prvni simuluje diferencialné ¢erpanou komoru v mikroskopu
e Druha simuluje komoru vzorku
Tyto komory odd¢€luje dil s clonou, ktery je vyménny pro moznost experimentalné
vyhodnocovat riizné praméry a tvary dyzy véetné vlozenych usmériovaca proudéni (viz
Obrazek 7.10).
Nad clonou je umisténo posuvné upinaci zafizeni, které umoziiuje uchytit
a posouvat:
e Sondu celkového a statického tlaku — pro méteni rychlosti Pitotovou trubici
snimanim celkového a statického tlaku
e Snimac teploty pro snimani teploty v nadzvukovém proudu

Déle komora disponuje moZznosti upnout vzorek materidlu zahtaty na zvolenou
teplotu a snimat ¢as chlazeni pro stanoveni tepelné vodivosti plynu v nizkém tlaku.
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Komora je dale opatiena dvéma prizory, které umozni opticky zaznamenat razové
viny pomoci Schlierenovy optické metody [45], pfipadné umisténi termokamery.

7.5 Shrnuti

Posledni cast této prace byla zaméfena na studii numerické modelovaci techniky
pro aplikaci Vv elektronové mikroskopii. Bylo diskutovano pouziti CFD metody
vyuzivajici deterministickou formulaci mechaniky kontinua. Byly polozZeny teoretické
predpoklady pouziti této metody a na modelu diferencialné cerpané komory byla ovéfena
spravnost téchto predpokladi. Vysledky byly porovnany se stejnym modelem, ktery byl
feSen stochastickou formulaci mechaniky kontinua. Jako referen¢ni byla pouzita studie
[43].

Vystupem této Casti prace je navrh experimentalni komory, ktera umozni zmapovat
proudéni a tepelné podminky plynu na pomezi kontinua.

Zmapovani tlakovych pomérti v komote je nezbytné nutné pro konecny navrh
konstrukénich ¢asti elektronového mikroskopu, jako jsou zejména tlak-omezujici clonky,
jejich umisténi a tvary dyz uvnitf téchto clon.

Zmapovani teplotnich podminek je dilezité z divodu, Ze v environmentalnim
mikroskopu jsou sledovany vlhké vzorky a tedy sdileni tepla je klicovou oblasti pro
zajisténi spravného temperovani komory pti pozorovani vzorkl v nizkych tlacich.

Vysledky ziskané z téchto experimentli budou pouzity pro verifikaci numerického
modelu.

Dalsim planovanym krokem, je propojeni modifikovaného EHD modelu (viz
kapitola 6) s proudénim plynu v mikroskopu. Mél by tak vzniknout komplexni, sdruzeny
model, ktery bude schopen na jedné strané zachytit proudové pole plynu a na strané druhé
prichod primarniho svazku diferencidlni komorou a jeho ovlivnéni razovymi vlnami,
které vznikaji nefizenou expanzi plynu za prvni clonou.
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8 Zavér

Predklddand habilitaéni prace se veénuje numerickému modelovani
(ne)konvencnich elektrotechnologickych uloh.

Konvenénimi tlohami, jsou mysleny ulohy, se kterymi je mozné se na poli
elektrotechnologie bézné setkat. Nekonvencnim, je v tomto pfipadé mySlen samotny
postup tvorby globalniho modelu, ktery nezahrnuje konvencné dané postupy, ale
vyzaduje zasadni zasah uzivatele v podobé definovani vlastnich uzivatelskych funkci
a jejich implementaci do vypocetniho programu.

Pro ucely této prace byly vybrany nasledujici ulohy:

e Modelovani elektrochemickych déji na Grovni elektrického ¢lanku.

e Tvorba modelu proudéni nabitych ¢astic v hmotovém spektrometru.

e Reseni ulohy proudéni plynu v diferencialng &erpané komote elektronového
mikroskopu.

Prezentované modely vyzadovaly slozité definice uzivatelskych funkci,
modifikace transportni rovnice, programovani v jazyce Visual Studio a mezikroky, které
béZny vypoctat v praxi ned¢la.

To je také jeden z diivodd, pro¢ si soucasné simulac¢ni programy S takto zadanymi
ulohami nedokazi poradit a fesi prezentované modely velice povrchné a stroze. Na druhou
stranu je vSak pochopitelné, Ze zddny program neni nikdy naprogramovén tak, aby pokryl
vSechny uZivatelské potfeby. Proto je nezbytné nutné, aby nadmi vybrany program
disponoval moZnostmi uzivatelského zasahu.

V nasem piipad¢, byl z hlediska zaméfeni prezentovanych uloh a jejich fesenti,
vybran fluidni fesi¢ — ANSYS FLUENT.

Cilem prace bylo vytvofit a implementovat vlastni modely, které by rozsitovali
vypocetni moZznosti programu FLUENT pro pouziti vuzce specializovanych
elektrotechnologickych aplikacich jako je elektrochemie a proudéni nabitych castic.
V ptipad¢ diferencialné Cerpané komory elektronového mikroskopu bylo nutné ovéfit, Ze
»Klasicky* deterministicky pfistup k feseni, je vyhovujici.

Uvodni kapitoly této prace jsou zaméfeny na struény popis toho, co mizeme
chapat pod pojmem numerické modelovani a jeho zakladni roz€lenéni. Soucasti je
| prakticky ptiklad, na které je nazorné vidét postup pii analytickém feseni ulohy a jeho
porovnani s feSenim numerickym.

Nésledujici kapitola je vénovédna zakladnimu popisu programu FLUENT
a zejména pak moznosti tvorby vlastnich funkci — UDF a modifikace transportni rovnice
— UDS. Tato ¢ast je dalezita z ditvodu jeji nasledné aplikace pii feSeni prezentovanych
uloh.
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Vlastni védecka cast prace se pak vénuje feseni uloh, které byly vySe jmenovany.
Jednad se o uzce specializované nelinedrni ulohy s rozloZzenymi parametry, které se
vyznacuji znaénym stupném slozitosti. Kazda z tloh je zaclenéna do vlastni kapitoly,
kterd ma samostatnou teoretickou zakladnu, je prezentovano feSeni dané problematiky
a numericky model, na kterém je ovéfena funk¢nost.

Vysledky, které¢ ptinasi stézejni kapitoly 5, 6 a 7 jsou nové a ve védeckém
prostiedi nachazi své uplatnéni v oblasti primarniho vyzkumu. Pfikladem mize byt
experimentovani s novymi materialy pro elektrody a elektrolyty v elektrochemii, kdy
jsme schopni modelovat elektricky ¢lanek na urovni elektrochemické reakce a ziskat tak
napiiklad koncentracni profil v ¢lanku, pribéh nabijeci a vybijeci kiivky doprovazeny
teplotnim polem nebo chovani ¢lanku pfi cyklické voltametrii.

Dalsi wvyuziti prezentovanych modeli miizeme nalézt pii konstrukci
elektronového mikroskopu, kdy doplnénim o proudéni nabitych ¢astic a pouzitim modelu
pro vypocty diferencialné cerpanych komor, ziskdme komplexni globéalni model, ktery
bude slouzit pro optimalizaci tvara dil¢ich ¢asti mikroskopu (napfiklad tvar clonek).
Mimo jiné prezentovany navrh experimentdlni komory, ktery byl podroben simulaci,
piinese vysledky, které zatim v praxi nejsou experimentalné ovéieny.

Zaklady, na kterych tyto stézejni kapitoly stavi, byly pribézné publikovany
vV uznavanych védeckych ¢asopisech.

Zaverem lze fici, ze cokoliv, co jsme schopni matematicky popsat, je mozné
zaroven simulovat. Procesem popsani je mysleno rozloZeni komplexniho jevu na jeho
elementarni prvky (podstaty), kterym miizeme ptifadit urcité hodnoty a pravidla, podle
kterych se tyto prvky navzdjem fidi.

Je nutné vSak pocitat s tim, ze model (simulovana realita) je jen idealnim obrazem
skutecnosti, a nese sebou urcita zjednoduseni a zanedbani. Obecné je pojem modelovani
naprosto pfirozenou metodou prace, ve védeckém zkoumani vSak neni hlavnim cilem, ale
prosttedkem k dosaZeni urc¢itého stupné pozndni. Zaroven vSak neni jedinym
prostiedkem, ale zpravidla dopliiuje dalsi formy poznani jako je teorie a experiment.

Sila numerického modelu je v moZnosti nahradit zkoumany systém jeho vlastnim
modelem. V praxi to znamena vyznamné sniZzeni nakladii na vyvoj prototypt nebo
realizaci experimentd, které by byly finanéné narocné nebo by byly jen velice obtizné
realizovatelné.

Model je zpravidla sestaven na zakladé nashroméazdénych informaci a mél by
ov¢tit spravnost znamych faktl, provadét predpoveédi chovani daného systému pii zméné
uritého parametru (citlivostni a optimaliza¢ni analyzy) a mél by umozZnit verifikaci
téchto predpovédi.
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