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1. UvOD

U ovom radu fokus ¢e biti usmjeren na proucavanje dinamike mikroplastike u vodi. Nadahnuce za
ovaj rad proizaslo je iz svakodnevnog porasta broja Cestica mikroplastike koje nalazimo u nasem
okruzenju. Mikroplastika se zbog svojih opseznih izvora i distribucije moze pronaéi u Sirokom
rasponu poput: oceana, rijeka, tla, atmosfere, divljih Zivotinja, ljudskih tkiva, urbanih podrugja,
postrojenja za procis¢avanje otpadnih voda i odlagalista otpada. Problem s mikroplastikom u
izvorima slatke vode i oceanima je njezina rasirena prisutnost, koja predstavlja ekolosku prijetnju
vodenom Zivotu, zabrinutost za ljudsko zdravlje kroz prehrambeni lanac i dugoro¢ne posljedice za

okoli§ zbog njihove postojanosti 1 potencijalne toksi¢nosti.

Cilj pristupa raCunalnog modeliranja dinamike mikroplastike u razli¢itim okolinama je unaprijediti
razumijevanje Kretanja i sudbine mikroplastike te pruziti temelj za razvoj u¢inkovitih mjera zastite
okolisa. Kroz ovakvo modeliranje, istrazivaci Zele analizirati utjecaj gustoce, veli¢ine i oblika
mikroplastike na njihovu dinamiku i distribuciju, $to moze pomoci ouvanju ekosustava i boljem

upravljanju ovim onecis¢ivacem.

Rad je strukturiran u devet poglavlja. U prvom je poglavlju uvodni dio rada gdje je ukratko opisan
cilj i nadahnuce za rad, drugo poglavlje daje pregled trenutnih teorijska saznanja o mikroplastici
poput: izvora, reciklaze 1 razgradnje, utjecaja na okolis, transportne dinamike i raCunalnih pristupa
modeliranja mikroplastike. Matematicki model gibanja Cestica mikroplastike poglavlje je koje u
nastavku prikazuje jednadzbe gibanja i opis faktora otpora oblika, te odmah iza njega numericki
model gibanja i implementaciju istog unutar Pythona i OpenFOAMa. Sljedece poglavlje detaljno
opisuje numericku analizu uz pregled parametara analize, izrade domene, postavljanje rubnih
uvjeta, pregled razlic¢itih numerickih modela koji ¢e biti podvrgnuti analizi i modeliranje injekcije
Cestica. Pred kraj se nalazi poglavlje rezultati iz kojeg se moze is€itati polje tlaka, brzina i
usporedba izmedu rezultata talozenja dobivenih implementacijom numeri¢kih modela unutar
OpenFOAMa i Pythona. Za kraj, u osmom poglavlju nalazi se zaklju¢ak, u devetom poglavlju

pregled je koriStene literature tijekom pisanja rada i u desetom poglavlju saZetak rada.



2. OPCENITO O MIKROPLASTICI

2.1

Mikroplastika je klasificirana kao cestica plastike manja od Smm. Moze se kategorizirati u

Mikroplastika i njezini izvori

primarnu i sekundarnu mikroplastiku:

plasti¢nih predmeta).

Primarna mikroplastika - namjerno se proizvodi u malim veli¢inama i pronalazi se u
proizvodima kao $to su predmeti za osobnu njegu (Sredstva za ¢iséenje lica, pasta za zube

I kreme za piling) i1 unutar industrijskih procesa (sirovine koje se koriste u proizvodnji

Sekundarna mikroplastika - nastaje kao rezultat raspadanja vecih plasticnih predmeta
(vrecice, boce, ribarska oprema) pod utjecajem ¢imbenika iz okolisa (fizikalni, kemijski i
bioloski procesi mogu dovesti do smanjenja strukturnog integriteta te plastike, $to dovodi
do njezine fragmentacije). Takoder, do ovog raspada moze do¢i i prije nego Sto ti materijali
udu u okolis, kao Sto je slucaj sa sintetickim vlaknima iz odjece koja se oslobadaju tijekom

ciklusa pranja ili habanja automobilskih guma, $to stvara sitne polimerne fragmente.

U tablici 2.1 pregled je kategorizacije i povezani primjeri nastajanja mikroplastike.

Tablica 2.1. Kategorizacija i primjeri mikroplastike [1]

Industrijski abrazivi

Specifi¢ni medicinski proizvodi (npr. pribor za poliranje zuba)

Proizvodi za osobnu njegu/proizvodi za ¢i§¢enje

Tekucine za busenje

Sirovine/podproizvodi procesa

Nepravilno rukovanje/odlaganje

Op¢e bacanje smec¢a/nepravilno odlaganje plasticnog otpada

Odbaceni ribolovni pribor

Abrazija na odlagaliStima i mjestima za recikliranje

Vlakna oslobodena iz sinteti¢kih tekstila

Otpad koji stvara brod

Vlakna iz higijenskih proizvoda

Plasti¢ni materijal iz organskog otpada

Abrazija tijekom uklanjanja boje/koristenje boje s sintetikom

Polimeri koji se nalaze u aditivima za kompost




2.2 Reciklaza i razgradnja mikroplastike

Samo se dio plasti¢nog otpada reciklira i to je ve¢inom ,,neisplativo* zbog inherentnog procesa
odvojenog prikupljanja, transporta, obrade i ponovne proizvodnje. Ovi znatni troskovi u
kombinaciji s niskom komercijalnom vrijednos¢u reciklirane plastike s jedne strane i niskom
cijenom Cistih polimera s druge strane rijetko ¢ine proces recikliranja isplativim i ¢esto zahtijevaju

velike drzavne subvencije.
Plastika u okolisu razgraduje se razli¢itim procesima:

e C-C spojna plastika (npr. PP, PS, PVC, PE): Ova plastika se raspada kada je izlozena
svjetlu, $to uzrokuje cijepanje veza izmedu atoma ugljika i vodika (C—H veze). Zbog toga
su plasticne strukture slabije i podloznije daljnjoj degradaciji.

e Heteroatomska plastika (npr. PET, PU): plastika koja sadrzi atome osim ugljika i vodika
(heteroatomi) uglavnom se razgraduje hidrolizom, pri ¢emu molekule vode prekidaju

njihove kemijske veze.

Osim navedenih, razlikujemo i druge procese prikazane na slici 2.1. u nastavku. No, plastika u
stvarnom svijetu Cesto sadrzi razne aditive $to moze utjecati na procese degradacije plastike, ¢ineci

taj proces sloZzenom i promjenjivom situacijom [1].
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Slika 2.1. Izvori, degradacija i podjela mikroplastike [2]



2.3 Utjecaj mikroplastike na okoli§

Mikroplastika, sitne plasti¢ne Cestice koje se nalaze u raznim ekosustavima, izazivaju nekoliko

ekoloskih problema. U nastavku su dani primjeri toksi¢nosti mikroplastike na organizme:

Gutanje od strane organizama: mikroplastiku moze progutati Sirok raspon organizama,
ukljucujuéi planktonske vrste, sisavce, ptice i ribe. Gutanje mikroplastike moze rezultirati
raznim negativnim ucincima.

Kemijski utjecaj: kemikalije, ukljucujuéi aditive i zagadivace, mogu se zalijepiti za
mikroplastiku. Ove kemikalije mogu se osloboditi nakon gutanja, ostavljajuci negativne
posljedice na organizam.

Izlozenost zagadivac¢ima: mikroplastika moze apsorbirati i otpustiti postojane organske

zagadivace (POPs), koji mogu naskoditi organizmima.

Ukratko, mikroplastika predstavlja rizik za okoli$ jer je gutaju razli¢iti organizmi i potencijalno

uzrokuje fizicke blokade, izloZzenost kemikalijama i druge Stetne ucinke. Razumijevanje punog

opsega njihovog utjecaja na ekosustave ostaje aktivno podrucje istrazivanja [1].

2.4 Transportna dinamika mikroplastike

Ovaj odjeljak bavi se slozenim karakteristikama mikroplastike koje imaju velik utjecaj na

dinamiku njezinog transporta unutar vodenog okolida. Cestice mikroplastike, koje potjetu iz

razli¢itih izvora, pokazuju izuzetnu varijabilnost u sastavu 1 fizickom obliku, Sto se uglavnom

pripisuje njihovim izvorima i procesima troSenja kroz koje prolaze tijekom svog postojanja.

Razumijevanje ovih karakteristika kljuno je za razumijevanje njihove disperzije 1 obrazaca

talozenja unutar vodenih sustava. Tako, mozemo razlikovati:

Varijacije gustoce: Cestice mikroplastike pokazuju znacajne razlike u gusto¢i, U rasponu
od <0,05 g/cm?3za lagane materijale poput polistirenske pjene do 2,1-2,3 g/cm?3 za gusée
tvari poput politetrafluoretilena. Ova varijacija znacajno upravlja distribucijom
mikroplastike unutar vodenih ekosustava. Cestice gustoée nize od tipi¢nih vrijednosti
morske vode imaju tendenciju pokazivati uzgon, plutaju¢i unutar vodenog stupca. Naime,

polietilen (PE), polipropilen (PP) i polistiren (PS) ¢esto su uo¢eni u povrsinskim vodama



zbog svog neutralnog uzgona. Suprotno tome, mikroplastika vece gustoce nastoji se taloziti
u sedimentima, utjecuci na njihovu distribuciju u slicnim uvjetima okolisa.

e Utjecaj oblika: geometrijska konfiguracija mikroplasti¢nih Cestica takoder igra klju¢nu
ulogu u njihovoj dinamici. Istrazivaci su kategorizirali mikroplastiku u tri skupine na
temelju oblika: jednodimenzionalna (npr. vlakna, linije), dvodimenzionalna (npr. filmovi,
ljuskice) i trodimenzionalna (npr. nepravilni fragmenti, kuglice, jajoliki, cilindri, sferule).
Jednodimenzionalne i dvodimenzionalne Cestice Cesto se opiru talozenju kroz vodeni
stupac, ostaju¢i bioraspolozive u podpovrSinskim slojevima. Nasuprot tome,
trodimenzionalni  oblici pokazuju poboljsanu sposobnost slijeganja. Nedavne
ekotoksikoloSke studije pokazale su da je vjerojatnije da c¢e Cestice koje nisu
trodimenzionalne biti asimilirane, §to utje¢e na obilje mikroplastike u obalnim vodama u
usporedbi s otvorenim oceanskim okolisima.

e Veli¢ina je bitna: Cestice mikroplastike pokazuju Sirok raspon veli¢ina u vodenim
ekosustavima, u rasponu od 10um do 5mm. Ovaj raspon veli¢ina je sli¢an prirodnim
mineralnim cCesticama. Medutim, na hidrodinamicko ponaSanje mikroplastike utje¢u
njezini razli¢iti sastavi i teksture, zbog Cega je granulometrija nedovoljno koristen kriterij
procjene u nekim studijama. Veli¢ina Eestica utjece na njihove sklonosti kretanja, pri ¢emu
mikroorganizmi potencijalno mogu progutati manje Cestice i potom ih proslijediti u veée
organizme duz hranidbenog lanca.

e Biotalozenje i agregacija: mikroplastika moze biti podvrgnuta biotalozenju, gdje
mikroorganizmi koloniziraju povrSine razvojem biofilma. Ovaj proces moze povecati
gustocu Cestica, uzrokujuci njihovo potonuée u uvjetima morske vode. Agregacija s drugim
Cesticama, plasticnim 1 organskim, moZe modificirati omjer gustoc¢e/volumena
mikroplastike, utjecu¢i na njen uzgon i ponasanje pri talozenju. Osim toga, organski

agregati mogu znacajno poboljsati talozenje lakse mikroplastike.

Razumijevanje ovih karakteristika mikroplastike (slika 2.2.) klju¢no je za modeliranje njezina
ponasanja i predvidanje uzoraka distribucije unutar vodenog okoliSa. Istraziva¢i neprestano
nastoje razotkriti slozenost ovih ¢imbenika, nastoje¢i poboljSati nase razumijevanje dinamike

mikroplastike i njezinih potencijalnih ekoloskih posljedica [2].
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Slika 2.2. Znacajke koje utjecu na transportnu dinamiku mikroplastike [2]

Pristupi ra¢unalnog modeliranja ponasanja mikroplastike

Racunalni pristupi igraju klju¢nu ulogu u proucavanju ponasanja mikroplastike u razli¢itim

okruzenjima. Evo nekih klju¢nih racunalnih metoda i1 tehnika koje se koriste u istrazivanju

mikroplastike:

Simulacije molekularne dinamike (engl. Molecular Dynamics), koriste se za proucavanje
interakcija izmedu mikroplastike i okolnih molekula na atomskoj ili molekularnoj razini.
Ove simulacije mogu pruziti uvid u fizikalne i kemijske procese uklju¢ene u razgradnju,
adsorpciju i transport mikroplastike.

Analiza konaénih elemenata (engl. Finite Element Analysis), FEA se koristi za modeliranje
mehani¢kog ponaSanja mikroplastike u razliitim uvjetima okoline. Pomaze u
razumijevanju nacina na koji mikroplastika reagira na sile poput vodenih struja i
mehanickih naprezanja, §to moze utjecati na njihovo kretanje i fragmentaciju.

Racunalna dinamika fluida (engl. Computational Fluid Dynamics), CFD simulacije koriste
se za analizu toka vode 1 drugih tekucina u interakciji sa mikroplastikom. To pomaze u
predvidanju transporta i rasprSivanja mikroplastike u vodenom okoliSu, ukljucujuci
oceane, rijeke i jezera.

Strojno ucenje i rudarenje podataka (engl. Machine Learning and Data Mining ), algoritmi
strojnog ucenja primjenjuju se za analizu velikih skupova podataka o distribuciji 1

karakteristikama mikroplastike. Ovi algoritmi mogu pomoc¢i u prepoznavanju obrazaca,
6



trendova i korelacija u ponasanju i izvorima mikroplastike. Takoder se mogu koristiti za
predvidanje koncentracija mikroplastike na razli¢itim mjestima.

Modeliranje temeljeno na ,,agentima‘“ (engl. Agent-Based Modeling), ABM se Koristi za
simulaciju ponaSanja pojedinatne mikroplastike i njihove interakcije unutar veceg
ekosustava. Moze pomoci istraziva¢ima da razumiju kako se mikroplastika krece,
komunicira s organizmima i utje¢e na dinamiku ekosustava.

Modeli sudbine u okolisu (engl. Environmental Fate Models), ovi modeli simuliraju
sudbinu i transport mikroplastike u okolisu, uzimaju¢i u obzir ¢imbenike poput vodenih
struja, sedimentacije i razgradnje. Oni mogu predvidjeti distribuciju mikroplastike u
razli¢itim odjeljcima okoliSa tijekom vremena.

Daljinska detekcija i GIS (engl. Remote Sensing and GIS), geografski informacijski sustavi
(GIS) 1 tehnike daljinske detekcije koriste se za mapiranje i pradenje oneciscenja
mikroplastikom u veéem mjerilu. Ovi alati kombiniraju prostorne podatke s ra¢unskom
analizom kako bi vizualizirali i analizirali distribuciju mikroplastike u oceanima, obalama
i drugim ekosustavima.

Modeliranje kvantitativnog odnosa strukture i aktivnosti (engl. Quantitative Structure-
Activity Relationship Modeling), QSAR modeli predvidaju toksi¢nost kemikalija,
ukljucujuéi aditive i zagadivace povezane s mikroplastikom. Analizirajué¢i kemijska
svojstva ovih tvari, istrazivaci mogu procijeniti njithovu potencijalnu Stetu za organizme.
Monte Carlo simulacije, koriste se za procjenu vjerojatnosti razli¢itih dogadaja povezanih
s mikroplastikom, kao $to su njezine interakcije s organizmima ili njihova distribucija u
sedimentima. Ove simulacije daju probabilisti¢ki uvid u ponasanje mikroplastike.

Spojeni modeli (engl. Coupled Models), mnoge studije koriste spojene modele Koji
integriraju viSestruke raCunalne pristupe za simulaciju sloZenih interakcija 1 ponaSanja

mikroplastike u razli¢itim dijelovima okoli$a, ukljucujuéi zrak, vodu, sediment 1 biotu.



3. MATEMATICKI MODEL GIBANJA CESTICA MIKROPLASTIKE

U nastavku ¢e biti prikazan model gibanja Cestica mikroplastike za slucaj stacionarnog toka
tekuc¢ine s nehomogenim poljem brzine u ravninskom laminarnom toku. ProSirenje modela, u
smislu trodimenzijonalnog toka sa utjecajem turbulencije kompleksan je zadatak budu¢i da
temeljni odnosi potrebni za modeliranje ovog ucinka nisu u potpunosti razrjeSeni za slucaj

mikroplastike [4].

3.1 Jednadzbe gibanja

Jednadzba gibanja koristi se za opisivanje kako se Cestica kre¢e unutar tekucine koja je takoder u

gibanju. Ova jednadzba uzima u obzir razli¢ite sile koje djeluju na Cesticu.

Analiza poinje razmatranjem gibanja &estice u fluidu koji u podetku miruje. Cestica se kreée
brzinom v,, u odnosu na fluid, a brzina Cestice je oznacena kao v,..; = v, — vy, gdje vy predstavlja
brzinu fluida. Zatim se uvodi linearna brzina v, u sustav, koji se sastoji od fluida i Cestice. Brzina
v¢(t) je funkcija vremena, Sto znaci da je podloZna promjeni kroz vrijeme. Kao rezultat, teku¢ina
doZivljava ubrzanje, §to dovodi do stvaranja gradijenta tlaka u cijelom polju tekucine. Prisutnost
ovog gradijenta tlaka unutar tekucine prenosi silu na sferi¢nu Cesticu. Ova sila proizlazi iz
varijacija tlaka uzrokovanih ubrzanjem tekucine zbog uvodenja brzine v;. Basset-Boussinesg—
Oseenovom jednadzbom (3.1) (engl. BBO equation) odreduju se sile koje djeluju na kuglastu
Cesticu za sluCaj gibanja Cestice u nestacionarnom toku tekucine okarakteriziranog malim

Reynoldsovim brojem [3].

dv dve, 2mr,3p; dv
D _ f_ P f.2%
my— == 21,3 py - = = — 61" o1
Vrel (tl) 4'7Trp 3 .
U Vrel+ dl t—t - 3 9 " Prel
VE—1,

gdje je:
vy, - vektor brzine materijalne Cestice [m/s]

m,, - masa materijalne Cestice [kg]



7, - radijus materijalne Cestice [m]

vy - vektor brzine lokalnog volumena teku¢ine [m/s]

my - masa tekucine koja odgovara volumenu Cestice [kg]

V1 - Vektor relativne brzine izmedu materijalne Cestice i lokalnog volumena tekucine [m/s]
g - vektor ubrzanja sile teze [m/s?]

u - dinamicka viskoznost tekucine [kg/m-s]

g - vektor ubrzanja sile teze [m/s?]

v - kinemati¢ka viskoznost tekué¢ine [m?/s]

prer - Telativna gustoéa izmedu materijalne Gestice i lokalnog volumena tekuéine [kg/m®]

U nastavku biti ¢e objaSnjene sve sile koje se pojavljuju u BBO jednadzbi (3.1).

Prikaz rezultanta tlakova koji se pojavljuju kao posljedica ubrzanja v teku¢ine:

de
dt

Dok jednadzba u nastavku predstavlja visak inercije uzrokovan pritiscima koji su rezultat ubrzanja

E, = 2mry,3py - (3.2)

Up cestice:

2w pr dvy
T3 dt
Sila dodane mase (engl. Added mass force). Predstavlja silu koja se pojavljuje na ¢vrstom objektu,

(3.3)

obi¢no Cestici ili tijelu, kada se kre¢e kroz fluid. Ta sila nastaje zbog pomicanja okolnog fluida
dok se Cestica kreée, a povezana je s promjenom inercije Cestice zbog interakcije s fluidom. Sila

dodane mase racuna se kao:

(3.4)



Stokesova sila, predstavlja linearni otpor zbog relativne brzine v,..; = (v, — v¢). Ima presudnu

ulogu u odredivanju brzine Cestica i njihovog ponasanja u viskoznim teku¢inama. Stokesova sila

rad¢una se izrazom:

Fg=—=6"T"Ty" |1 Vpg (3.5)
Bassetova sila, predstavlja kako prethodna ubrzanja Cestice utje¢u na njezino sadasnje gibanje u
tekucini. Ta je sila vitalna za to¢no modeliranje dinamike Cestica u nestabilnim ili promjenjivim

tokovima tekucine i jednaka je:

17 t
1

Gravitacijska sila koja djeluje na kuglastu Cesticu predstavlja silu koja uzima u obzir volumen

Cestice, gravitacijsko ubrzanje i razliku gustoce izmedu cCestice i okolne tekuéine p,..;:

3
4nrp

Fg = - 3 9 " Prel (3-7)

Uvazavajuci dimenzije estica mikroplastike, valja primijetiti kako je ve¢inu od navedenih ¢lanova

opravdano zanemariti te matematicki model gibanja svesti na utjecaj sile otpora oblika i
gravitacijske sile odnosno uzgonske sile. Za ravninski tok tekucine, u kojem je polje brzine
definirano komponentama vy ,, i v¢ , u ravnini paralelnoj s vektorom ubrzanja sile teze g, primjena

principa o¢uvanja mase za X Smjer koordinatne osi definira jednadzbu gibanja:

dv 1
my - —= =5 ca(vpvr) - py(2p) - Ap(dy) - (Vpx = Vp) [V = Ve (3.8)

te se analogno definira i jednadzba gibanja za z koordinatnu os:

dv,, 1
My dzt) 2 (v vr) s (2p)  Ap(dp) - (vr2 — vp.Z)'lvf,z_vp,zl‘*‘fg (3.9)

gdje je:

m,, - masa materijalne Cestice [kg]

Up x L Up,, - komponente brzine Cestice mikroplastike [m/s]
10



Vg 1 Uy , - Komponente brzine tekucine [m/s]
¢4 - funkcija faktora otpora oblika [1]
Py (Zp) - gustoca tekucine na visinskoj koordinati z,, Cestice mikroplastike [kg/m?]

A, (d,) - projekcija povrsine estice na ravninu okomitu na rezultirajuéi vektor brzine v, [m?]

Rezultiraju¢a uzgonska sila:

fg = (pf(zp) - pp) Vp(dy)- g (3.10)
gdje je:

f, — uzgonska sila [kg'm/s’]
pPp - gustoca Cestice mikroplastike [kg/m?]
z, - visinska koordina ¢estice mikroplasike [m]

Vp(dp) - volumen &estice mikroplastike [m®]

Jednadzbe (3.1) 1 (3.8) definiraju sustav obi¢nih nelinearnih diferencijalnih jednadzbi s
varijabilnim koeficijentima. JednadZbe gibanja nije moguce rijeSavati odvojeno zbog toga Sto
rjeSenja zavise o funkciji otpora oblika ¢, €1j1 su argumenti nepoznata brzina cestice mikroplastike
Uy, 1 brzina tekucine v. U pojednostavljenom slucaju, gdje je faktor otpora oblika unaprijed poznat

1 konstantan, predmetni sustav moze se dekomponirati na dvije obi¢ne diferencijalne jednadzbe

[4].
3.2 Faktor otpora oblika cqd

Brzina taloZenja Cestica mikroplastike temeljni je parametar potreban za napredne transportne
modele 1 predvidanja. Provedeno je nekoliko eksperimentalnih studija o brzini taloZenja
mikroplasti¢nih Cestica, razmatrajuci razliCite oblike 1 uvjete. Studije su otkrile da cimbenici poput

oblika i okoli$nih uvjeta znacajno utjecu na brzine talozenja. Koeficijent otpora, oznacen kao c,

11



je bezdimenzijski broj koji se koristi za kvantificiranje koliko se u¢inkovito objekt kre¢e kroz fluid
karakterizirajuci otpor ovisan o obliku. No, osim oblika Cestice, na koeficijent otpora utjece i

lokalni Reynoldsov broj Re,, koji se za slucaj ¢estica mikroplastike moze definirati jednadzbom:

_ @) (Ve = 0,07 + (0 = Vp)%) "y (3.11)
U

Re

p
gdje je:

Re, — lokalni Reynoldsov broj [1]

Pr (Zp) - gustoca tekucéine na koordinati Cestice z, [kg/m?]
Up x L Up , - komponente brzine Cestice mikroplastike [m/s]
Vr x L Vs , - Komponente brzine tekucine [m/s]

d,, - karakteristicna dimenzija Cestice z, [m]

U - dinamicka viskoznost tekuéine [kg/m-s]

Za sferne Cestice, odredivanje odnosa Reynoldsovog broja (Re) i njegovog odgovarajuceg
koeficijenta otpora (c,;) moze se kategorizirati u razlicite regije ili podru¢ja. Specifi¢na podrucja

za odredivanje Re(c,) za sferne Cestice su sljedeca:

e Stokesovo podrucje (0 < Re, < 1) - U Stokesovom rezimu, koji odgovara vrlo niskim

Reynoldsovim brojevima, koeficijent otpora c; prvenstveno se odreduje formulom [6]:

24
‘¢ = Re

Ovaj rezim karakterizira visoko viskozno, puzajue strujanje oko kuglaste Cestice.

(3.12)

Predstavlja ponaSanje vrlo malih, sporih Cestica gdje dominiraju viskozne sile.

e Prijelazno podru¢je (1 < Re, < 1000) - U prijelaznom reZzimu, c4 se ¢esto opisuje
pomocu slozenijih jednadzbi, kao $to je Schiller-Naumannova jednadzba ili druge
empirijske korelacije. Turbulencija se pocinje razvijati u graniénom sloju, a uzorak

strujanja postaje slozZeniji.

12



e Newtonovo podrucje (Re, >1000) - Pri Reynoldsovim brojevima ve¢im od 1000 strujanje
oko kuglastih ¢estica ulazi u Newtonov rezim. U ovom rezimu, ponasanje ¢, zna varirati,
ali je Cesto pod manjim utjecajem viskoznih sila i viSe ovisi o turbulentnom strujanju i
drugim ¢imbenicima. Empirijske formule ili eksperimentalni podaci obi¢no se koriste za

odredivanje c; u ovom rezimu.

Clift-Gauvinov model, dan jednadzbom (3.13) daje sveobuhvatan koeficijent otpora u Sirokom
rasponu Reynoldsovih brojeva (Re, < 300 000). OsmiSljen je da bude primjenjiv kroz sva tri
specifi¢na podrucja navedena iznad, Sto ga ¢ini svestranim izborom za simulacije i numericke

modele koji ukljuc¢uju sferne mikroplasti¢ne Cestice [5].

24 0,42
Ca=p—" (1+0,15-Re, ) +

. 1+ 4,25-10*-Re, "° (3.13)

Sferi¢nost Cestice odnosi se na mjeru u kojoj se oblik Cestice priblizava obliku savrSene sfere.
Drugim rijeima, mjeri koliko objekt nalikuje kugli. Sfericnost Cestica vazan je koncept u raznim

podru¢jima, ukljucujuéi geologiju, fiziku i inZenjerstvo.

Sferi¢nost se obi¢no kvantificira pomocu numericke vrijednosti. SavrSeno sferi¢na Cestica imala
bi vrijednost sfericnosti i = 1, dok bi izrazito nepravilne ili nesferi¢ne Cestice imale vrijednosti

1) < 1. Indeks sferi¢nosti definiran je jednadzbom:

(3.14)

gdje su a, b i c okarakterizirani kao duga, srednja i kratka os ¢estice. Na slici 3.1. moze se vidjeti

primjer mjerenja osi [7].

13
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Slika 3.1. Uzorak i primjer mjerenja osi a,b i c [7]

Radi pojednostavljenja numeri¢kog modela, indeks sferi¢nosti za svaki je od tri primarna oblika
mikroplastike (slika 2.2, oblici) sveden na jedan broj. Pa je tako za jednodimenzionalne Cestice
(a > b, c) odreden indeks sferi¢nosti i = 0,05, za dvodimenzionalne Cestice (a, b > c) iznosi

Y = 0,5 i za trodimenzionalne tj. prostorne éestice (a = b = ¢) jednak jep = 1.

Odnos izmedu sferi¢nosti Cestica i otpora oblika odreden je eksperimentalno. Podaci pokazuju da
smanjenjem sferi¢nost Cestice () otpor (c ) koji Cestica dozivljava raste. Drugim rije¢ima, manje
sferne Cestice imaju veci otpor. U radu se koristi ¢etvero-parametarska (4, B, C, D) jednadzba kako
bi se prilagodili eksperimentalnim podacima za koeficijente otpora. Ti parametri, odreduju se

temeljem sferi¢nosti Cestica i modificirane jednadzbe otpora oblika i dani su jednadZzbom [8]:

24 C
_ o7 . DB
ca(Rep) =g (1+4-Red) + 5 (3.15)
Re,
Parametri A, B, C i D prikazani su unutar jednadzbe (3.16):
A = exp(2,3288 — 6,4581 - i + 2,4486 - ?)
B =0,0964 + 0,5565 - ¢ l (3.16)
C = exp(4,905 — 13,8944 - + 18,4222 - ? — 10,2599 - ¢3) '

D = exp(1,4681 + 12,2584 - — 20,7322 - 2 + 15,8855 1/)3)J
14



4. NUMERICKI MODEL GIBANJA CESTICA MIKROPLASTIKE

4.1 Python numeric¢ki model

Prethodno definirani matemati¢ki model primijenit ¢e se u nastavku za izradu numerickog modela,
koji predstavlja racunski algoritam za simulaciju ponasanja mikroplasti¢ne ¢estice oznacene kao
p. Ovu specifi¢nu Cesticu mikroplastike karakteriziraju unaprijed odredeni parametri: pocetni
poloZaj (xy, z,), poetna brzina (v, x, vy ), gustoca (p, ), karakteristicna veli¢ina (d,) i koeficijent
sferiCnosti (y,,). Da bi se to postiglo, prvi korak ukljucuje rastavljanje vremenske derivacije
jednadzbe gibanja, Sto znaci dijeljenje vremenskog raspona u diskretne segmente. Predlozeni

algoritam Kkoristi metodu u kojoj su vremenski intervali ravnomjerno rasporedeni.

Na pocetku svakog vremenskog koraka, oznacenog kao n, sva bitna mehanicka svojstva ve¢ su
unaprijed poznata, bilo iz pocetnih uvjeta ili iz prethodnog vremenskog koraka. Na kraju
vremenskog koraka, ozna¢enog kao n + 1, ta se svojstva odreduju kroz proces aproksimacije koji
pronalazi rjesenja jednadzbi gibanja (3.8) i (3.9). Aproksimacija vremenskih derivacija izvodi se

izravnom uporabom Eulerove diferencijalne metode prikazane u jednadzbi (4.1).

dv _v™D - v 4.1)

dt At
Buduc¢i da se analize o kojima se raspravlja odnose na relativno velika prostorna podrucja protoka,
obuhvacajuci scenarije u kojima je prijenos ¢estica mikroplastike bitan (rijeke, morski zaljevi itd.),
a s obzirom da je brzina Cestica (v,) znatno manja od brzine teku¢ine (v;) odgovorne za prijenos

tih Cestica, nuzno je konfigurirati numericki algoritam na nacin koji osigurava njegovu stabilnost

kada se radi s prili¢no velikim vremenskim intervalima (4t).

Za rjeSavanje ovih zahtjeva koristit ¢e se implicitni numericki pristup. U ovom pristupu, veli€ine
na desnoj strani jednadzbi procjenjuju se na kraju vremenskog intervala (n+1). To rezultira
sustavom algebarskih jednadzbi. Izravnom zamjenom vremenskih derivacija u njihove
odgovarajuce aproksimacije iz jednadzbe (4.1), jednadzba (3.8) u x i jednadzba (3.9) u z smjeru

koordinatnog sustava poprimaju aproksimativni oblik prikazan u jednadzbama (4.2) i (4.3).
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(n+1) . (n)

m, _w:%_cd(vénﬂ),v;nﬂ)) Py ( I()n+1)) p(dp) ( (n+1) _ S;Cﬂ))_

4.2)
(n+1) (n+1)
|vfx — Uy
. R R (v(n+1) (n+1)) ( (n+1)) (d,)- ( (n+1) _ (n+1))
P At 2 Ca\" Y Pr p\%p z 43)
(n+1) (n+1)
|vfz — Vpy

Kako bi se ukljucio utjecaj piknokline (promjena gustoce vode s dubinom) na putanju Cestica
mikroplastike, gustoca tekuéine p, na desnoj strani jednadzbi (4.2) i (4.3), posebno unutar modela
sile otpora oblika, definirana je kao funkcija vezana uz vertikalni poloZaj Cestice (z,). Vrijedno je
napomenuti da smjer djelovanja sile otpora oblika ovisi o razlici izmedu komponente brzine fluida
I komponente brzine cestice. Na primjer, kada je v,, > v ,, Orijentacija sile otpora oblika

suprotna je smjeru gibanja, i obrnuto.

Diskretiziranim oblikom jednadzbi (4.2) i (4.3) uspostavlja se par nelinearnih algebarskih
jednadzbi. Kada su dati pocetni uvjeti ove jednadzbe treba rijesiti kroz iterativni proces. Za to se
koristi Newtonova metoda koja u svakoj iteraciji precizira pretpostavljeno rjeSenje na temelju
izraCunate pogreske ili reziduala. Rezidual za jednadzbu gibanja u x smjeru koordinatnog sustava

prema jednadzbi (4.2) daje odgovarajucu jednadzbu:

(n+1) n) , At 1 (n+1) _ (n+1) (n+1)
Fe(Vp0Vp2) = Vi = Vpix +m_p[5' IC )'pf(zpn )'Ap(dp)'

(4.4)
(ng’r;:l) _ vzg,r;;l)) ] v(n+1) (n+1)|]
Dok je za z smjer prema jednadzbi (4.3) rezidual jednak jednadzbi:
— ,,(n+1) (n) , At |1 (n+1) ), (n+1) (n+1)
e (Vp:Vp2) = Vps = Vs +m_p[§' ca(vy” v ) py ( $ ) Ap(dp) - “5)

(U}ZH) . UIS’T;H)) . v(n+1) (n+1)|]

Kako bismo razlikovali rjeSenje kroz iteracijske cikluse, uvodimo brojac iteracijskih ciklusa
oznacen slovom k. Ovaj nam pristup omogucuje preciziranje pocetne pretpostavke rjesenja unutar

svakog iteracijskog ciklusa. Pocetna pretpostavka moze se izvesti iz rjeSenja na kraju prethodnog

vremenskog koraka, koje se moze izraziti kao (v(k O.(+1) - ZE”)).
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Inkrementi korekcije za pocetnu pretpostavku definirani su tijekom rjeSenja prve iteracije kao
0vpx | 8y, ,. Ove korekcije se odreduju pomocu matricne jednadzbe (5.6) u kojoj matrica
koeficijenata J predstavlja Jakobijanu sustava, 6 je vektor korekcije za pretpostavljeno rjesenje, a

vektor desne strane r predstavlja rezidual sustava.

J
o, v af (Wi, v
0Vp vy,
|afz v vy af, ), vy
3 3 (4.6)
vprx vp,Z
d T
{5vp,x}_ JACKA S
617p’x fZ Ig’;)’ (k))

Ovaj matri¢ni sustav treba rijesiti tijekom svakog iteracijskog ciklusa, a rezultiraju¢i vektor &

prilagodava se na temelju sljede¢eg uzorka:

1),(k+1 1),(k
”;ST ) (k+1) _ IST ),(k) 8,
(n+1) (n+1), (4.7)
1),(k+1 1),(k
va (k+1) _ pr;+ *x) + 517p,z

Nakon svakog iteracijskog ciklusa, korak se azurira s k na k + 1, a postupak naveden u
jednadzbama (4.6) i (4.7) se ponavlja. Ovo se ponavljanje nastavlja sve dok razlika u normama
vektora r®**1D j & ynutar iteracijskog ciklusa ne postane manja od unaprijed definirane

vrijednosti tolerancije oznacene kao ¢, koja sluzi kao kriterij konvergencije .

Algoritam racunalne implementacije ukljucuje izraCunavanje elemenata Jakobijane J. Ovo
izraGunavanje zahtijeva simboli¢ki izracun parcijalnih derivacija rezidualnih funkcija iz jednadzbi
(4.4) i (4.5) u odnosu na komponente rjeSenja sustava, v, , i v, ,. Ovaj proces nam omogucuje da

definiramo ¢lan J; ; prikazan jednadzbom u nastavku:

afx( ;(,'2 ;(:kz)) At-Ap(dp)-pf(zp)-cd(vp,vf)

. (|vf,x — vp,x| + sign(vf,x — vp,x) . (vf,x —

vy x 2:my
(4.8)
acqlvp,v
At-Ap(dp)-ps(2zp) ‘j;g:xf)
Up,x)) + zmp ) (vp,x - vflx) ’ |vf’x - vpl'xl + 1
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Clan J12 prikazan jednadZbom:

9cq(vp, vy)
0f(Vpxs Vp.z) ~ At- Ay(dp) - pr(2p) - (Vpx = Vo) - [Vr 0 — Vpa] T v, (4.9)
ov,, 2-m,
Clan J, , prikazan jednadzbom:
9cq(vp, vy)
Of, (Ve Vpz) ~ At Ap(dp) - pr(2p) - (Vre = Vp) * Ve = Vs T v,  (4.10)

0Vp x 2-m,

Clan J2,2 prikazan jednadZbom:

0 fx(VpxVp,z) _ At-Ap(dp)-pr(zp)-ca(vpyy)

(v = vp | + sign(vs, — vy,) - (Vs —

0vp 7 2:my
dcgql(vpv (411)
) + Atﬂp(%)'ﬂf@p)'%
v ,
bz 2:my,

Ovdje se funkcija ,,sign“ koristi za odredivanje predznaka argumenta koji predstavlja razliku
izmedu brzina lokalnog volumena tekucine i brzine Cestice. Budu¢i da je funkcija faktora otpora
oblika c, integralna komponenta sustava prikazano u jednadzbama (4.2) i (4.3), te se oslanja na
rjeSenje sustava, to zahtijeva uvodenje skupa diferencijalnih jednadZbi. Osim ostalih poznatih
numeri¢kih vrijednosti na desnoj strani, elementi Jakobijane J takoder obuhvacaju parcijalne
derivacije funkcije c,4 s obzirom na rjeSenja sustava, odnosno v, , i v, ,. Generaliziranoj jednadzbi
(3.15) funkcije faktora otpora oblika, parcijalna derivacija u vezi s komponentom brzine v, ,
prikazana je u jednadzbi (4.12) [4].

u

B B-1
dp* R . Uy
12'H'vd,x<A'<M> +1> 12.A.B.vdx.<w>
dcq(vpvy) _ [ :

0vp x dp'Pf(Zp)“Uf/Z vy

(4.12)

C-D PV

P
vdo f— DB w32
2:dppf(zp) (dp-pf(Zp)-x/W-'-l) v,
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Te, veza s komponentom v, , dana je u jednadzbi:

dpp p(zp)vor\ oy (25 B
12.u.vd,x<A.<%) 1 12'A'B'vd,z'<w>

dcq(vpvy) _
0vp 5 dp-pf(zp)-vg/z vy

(4.13)

C-D-uvgy,

2
dorr f— D w312
2-dppr(zp) <dp'pf(2p)-\/ﬂ+1> v,

gdje je:

Uy = (Vf,x - 17p,x)2 + (vf,z - vp,z)z

Prikazani numeri¢ki model bio je baza za uspostavu koda unutar Pythona. Model je definiran za
vremensku domenu od 180 sekundi i polje brzine zadano je kao nehomogeno u laminarnom toku
tekuc¢ine. Numericki primjer ukljucuje 2000 cestica mikroplastike koje su klasificirane u tri
kategorije na temelju njihovog indeksa sferi¢nosti: 3D (ljubi¢asta boja), 2D (zuta boja) i 1D uzorci
(zelena boja). Gustoca Cestica mikroplastike zadana je srednjom vrijednos¢u od 1035,0kg/m?, a
gusto¢a vode iznosi 1000kg/m3. Velicina Cestica bila je u rasponu od 0,1 do 3mm prema
ujednacenoj statistickoj distribuciji (slika 4.1.). Rezultati modela daju niz slika koji prikazuje
polozaje tih Cestica u intervalima od 25 sekundi (slika 4.2.). Iako je model razmatrao razliite
oblike Cestica, na slikama su sve Cestice prikazane kao krugovi kako bi se odrzao odnos relativne

veli¢ine, ne predstavljaju¢i njihovu apsolutnu veli¢inu unutar domene protoka.

= g ind
w o w
)
]
J
]
]
1
)
]
)
]

e
(=}

postotak zastupljenosti
u ukupnom uzorku cestica [%]

o
n

0.0 0.0 0.5 1.0 1.5 2.0 2.5 3.0

karakteristi¢na duljina [mm]
Slika 4.1. Distribucija cestica mikroplastike koristena u Python numerickom modelu [4]
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Slika 4.2. Rezultati dobiveni Python numerickim modelom, vremenski razmaci t=25s [4]

Rezultati ovog modela biti ¢e usporeden sa numeri¢im modelom unutar OpenFOAM programa.
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4.2 OpenFOAM numericki model

4.2.1 OpenFOAM

OpenFOAM, S§to je kratica za Open Field Operation and Manipulation, softverski je paket
otvorenog koda za racunsku dinamiku fluida (CFD). To je Siroko koristen alat za simulaciju i
rjeSavanje slozenih problema poput protoka fluida, prijenosom topline i analize naprezanja (slika
4.3.). OpenFOAM je razvio OpenCFD i pruza opsezan okvir za modeliranje i simulaciju $irokog

spektra problema dinamike fluida.

Jedno od znacajnih svojstava OpenFOAMa je njegova opsezna biblioteka integriranih rjeSavaca.
Ovi alati za rjeSavanje su unaprijed izgradeni numericki algoritmi i alati za simulaciju koji se mogu
koristiti za rjeSavanje razli¢itih problema protoka fluida i prijenosa topline. Evo nekih klju¢nih

integriranih rjesavaca unutar OpenFOAMa:

e Rjesavaci za nestlaCivo strujanje (engl. Incompressible Flow Solvers): OpenFOAM
ukljucuje nekoliko alata za rjeSavanje nestisljivih strujanja, kao $to je popularni icoFoam
za laminarni protok i pisoFoam za tranzijentne, turbulentne simulacije protoka. Ovi se
rjeSavaci koriste za modeliranje tokova gdje se gustoca fluida znac¢ajno ne mijenja.

e Rjesivac¢i kompresibilnog protoka (engl. Compressible Flow Solvers): za probleme
kompresibilnog protoka, OpenFOAM nudi rjeSenja kao §to su rhoCentralFoam i
rhoSimpleFoam. Ovi rjeSavaci su prikladni za modeliranje tokova gdje se gusto¢a znacajno
mijenja.

e Rjesavac¢i prijenosa topline (engl. Heat Transfer Solvers): OpenFOAM omoguéuje
simulaciju problema s prijenosom topline pomocu rjeSavata kao Sto su
buoyantPimpleFoam za prirodnu konvekciju i chtMultiRegionFoam za simulacije
prijenosa topline u vise regija.

e Rjesavaci za visefazni tok (engl. Multiphase Flow Solvers): OpenFOAM ima alate za
modeliranje viSefaznih tokova kao $to je interFoam za tokove na medufazi i
multiphaselnterFoam za tokove s vise faza.

e Akusti¢ni alati za rjeSavanje (engl. Acoustic Solvers): akusticke simulacije mogu se
provesti koristenjem alata za rjeSavanje problema kao s§to su sonicFoam i rhoPimpleFoam
za modeliranje Sirenja kompresibilne buke.

e Rjesavaci kemijskih reakcija (engl. Chemical Reaction Solver): za reakcijske tokove i
simulacije izgaranja, OpenFOAM nudi rjeSavate kao S$to su reactingFoam i

reactingMultiphaseEulerFoam.
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e Rjesavaci za pracenje Cestica (engl. Particle Tracking Solvers): za modeliranje tokova i
sedimentacije optereCenih cCesticama, OpenFOAM ukljucuje rjesavace kao Sto su
solidParticleFoam i lagrangian. Lagrangian rjesava¢ u OpenFOAMu dizajniran je za
simulaciju kretanja i pracenja diskretnih ¢estica unutar protoka tekuéine. Koristi se za $irok
raspon primjena ukljucuju¢i simulaciju ponaSanja Cestica, kapljica ili mjehuri¢a u
razli¢itim fluidnim sustavima. RjeSava¢ izraCunava putanje pojedinacnih Cestica dok ih
prenosi okolni tok uzimajuéi u obzir sile kao §to su otpor, gravitacija i interakcije medu
Cesticama. Lagrangian moze biti osobito koristan za proucavanje fenomena kao §to su
sedimentacija, rasprsivanje aerosola i protok ¢estica u okolisu 1 industriji na $to je ovaj rad
i fokusiran.

e Mreza i predobrada (engl. Meshing and Preprocessing): OpenFOAM je takoder opremljen
raznim pomo¢nim programima za generiranje mreze i pretprocesiranje radi pripreme

geometrije za simulaciju.

Priroda otvorenog koda i modularnost OpenFOAMa ¢ine ga vrlo fleksibilnim i prilagodljivim.
Korisnici mogu prosiriti i modificirati softver kako bi odgovarao njihovim specificnim potrebama
1 integrirati vlastite rjeSavace ili prilagoditi postojece. Tako ¢e se za ovaj rad, koristiti rjeSavac
MPPICInterFoam koji je kombinacija InterFoam i MPPIC rjesava¢. Dodatno, velika i aktivna
zajednica korisnika doprinosi razvoju i poboljsanju OpenFOAMa, ¢ineéi ga mocénim alatom za

Sirok raspon simulacija dinamike fluida i prijenosa topline. [9]
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bar)

(bar
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LI
Phase fraction, a; \ — 90 '

1.0 Z 80 *
ll‘!! = E 70 :
08+ \ t \( 60 &
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=
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- e ol N L |
0 e
0.0 1

(a) At ¢t =50 ps (b) At t =100 pus (¢) At t =150 ps

0., (kPa)

pr. 1: Analiza naprezanja plo¢e s rupom pr. 2: Visefazni tok pr. 3: Sirenje tlagnih valova

Slika 4.3. Primjeri uporabe OpenFOAMa [9]
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4.2.2 InterFoam rjeSavac

Rjesava¢ interFoam u OpenFOAMu dizajniran je za simulaciju ponasanja dviju nestlacivih,
izotermnih teku¢ina koje se ne mijeSaju. Koristi se pristupom volumena tekuéine (VOF) za
raunanje interakcije izmedu dvije tekucine. Ako se slijedi Eulerov pristup volumena tekucine,
moze se uzeti u obzir kontrolni volumen djelomic¢no ispunjen s dvije tekucine gdje su volumenski
udjeli tekuéina koje zauzimaju ¢eliju oznaceni kao « i dani jednadzbom (4.14). Nadalje, koristi se
model homogenog protoka, koji pretpostavlja prosjecnu brzinu i tlak ¢elije 1 pretpostavlja se da se

tekucine mogu tretirati kao nestlacive [10].

B dv, . B
=) 5 1= 1,2 (4.14)
v

Jednadzba ocuvanja mase dana je kao:

0
a—‘f +7-(pvy) =0 (4.15)

gdje je gustoca fluida (koja je mjesavina faza koje se medusobno ne mijesaju) izracunava se kao:

p=aip;t azp; (4.16)
Rezultat kombiniranja jednadzbi (4.14) i (4.15) daje jednadzbu udjela faze kao:

Ja
=+ (av) =0 (4.17)

Gornje jednadzbe zajedno s momentnom jednadzbom mogu se koristiti za dobivanje udjela faze,

polja brzine i tlaka. Momentna jednadzba dana je kao:

d(pvy)
at

gdje je f, medufazna napetost koja se temelji na modelu kontinuirane povrsinske sile i racuna se

jednadzbom (4.19):

+ V- (avy xvp) = -Vp+V (u(va + vaT)) +pg + £, (4.18)
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fo = oxVa

gdje je:
o - medufazna napetost [N/m]

k=" (I\Z_ZI) - zakrivljenost medupovrsine [1/m]

4.2.3 MPPICFoam rjesavac

(4.19)

Visefazna metoda Cestica u Celiji (engl. Multiphase particle-in-cell method) MP-PIC je numeric¢ka

metoda za modeliranje interakcija ¢estica-fluid i Cestica-Cestica u prorac¢unima ra¢unalne dinamike

fluida. Metoda MP-PIC postize vecu stabilnost od svog prethodnika Cestica u ¢eliji (engl. particle-

in-cell) istovremeno tretirajuci ¢vrste Cestice kao racunske Cestice i kao kontinuum. U MP-PIC

pristupu, svojstva Cestica preslikavaju se iz Lagrangeovih koordinata u Eulerovu mrezu

koriStenjem funkcija interpolacije. Nakon procjene derivacije kontinuuma, svojstva Cestica se

mapiraju natrag na pojedinac¢ne Cestice. MP-PIC metoda opisana je jednadZbama, interpolacijskim

operatorima i modelom naprezanja ¢estica danim u nastavku [11].

Nestla¢iva Navier-Stokesova jednadzba za laminarni tok:

oav % F
atf+V-(avf><vf)—V-aT=—7p+ag—;

gdje je:

a - volumni udio tekucine [1]
vy - brzina tekucine [m/s]

p - gustoéa tekucine [kg/m?]
Vp - gradijent tlaka [N/m?]

g - specifi¢na gravitacija [m?/s]

F - medufazni prijenos momenta [N/m°]

(4.20)
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7, tenzor naprezanja:

2
T= %(va + (va)T) + 5% (V . vf)6 (4.21)
gdje je:
T — tenzor naprezanja [N/ m?]

u - dinamicka viskoznost tekucine [kg/m-s]
Jednadzba kontinuiteta:

d
a_‘: +7- (av) =0 (4.22)

Medufazni ¢lan prijenosa momenta F obi¢no kombinacija uzgona i otpora ¢estice unutar racunske

¢elije definiran jednadzbom:

1 1
= zf = VZ(fdrag - Vpri) = Firag — Vz Vo Vi (4.23)
p p p

gdje je:
V - volumen radunske ¢elije [m?]

|4

v . 3
» - volumen Cestice [m”]

- gradijent tlaka koji djeluje na Cesticu[Pa]
F - medufazni ¢lan prijenosa momenta Cestica [N]

farag - sila otpora pojedine Cestice [N]

Uzmemo li u obzir da je gravitacijsko polje uniformno i koristimo %prVpg =(1-a)pg,

jednadzba (4.20) poprima sljedeci oblik:

aavf
ot

Vp Fdrag [D Uf

+V- (avaUf) V- ar——7+g p (4.24)
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Farag = ﬁz By — vglp) (4.25)
P
gdje je:
vy, - brzina Cestice [m/s]
V|, - brzina tekucine interpolirana za poziciju Cestice [m/s]

B je definirana prema Ergun-Wen-Yu modelu otpora, a c;, unutar navedenog modela ovisi o vrsti
simulacije [12]. Za slu¢aj simulacije mikroplasti¢nih Cestica koristi se model nonSphereDrag,

preko kojeg se racuna cp, a dan je u prijasnjem poglavlju i koristi se jednadzba (3.15).
4.2.4 MPPICInterFoam rjesavac

MPPICInterFoam rjeSava¢ kombinacija je InterFoam i MPPICFoam rjesavac, tj. predstavlja
interFoam rjesavac za dvije nestlacive, izotermne tekucine (koje se ne mijesaju) koriste¢i VOF za
pracenje granica izmedu faza i MPPICFoam tranzijentni rjeSava¢ za spojeni transport

kinematickog oblaka Cestica ukljuc¢ujuci u¢inak volumnog udjela ¢estica na kontinuiranu fazu.
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5. NUMERICKA ANALIZA

5.1 Parametri analize

Analiza se fokusira na odredenu prostornu domenu unutar laboratorijskog okruzenja u svrhu
promatranja kretanja i sedimentacije ¢estica mikroplastike. Parametri Cestica i protoka tekucine
pazljivo su odabrani kako bi se olakSala sedimentacija pojedinac¢nih uzoraka Cestica. 1zdvajanjem
sedimentiranih Cestica i ponavljanjem eksperimenta bez tih ¢estica mozemo promatrati njihovu
interakciju te istu kvantificirati. Kako bi se osigurali kontrolirani eksperimentalni uvjeti, svi
karakteristi¢ni parametri Cestica mikroplastke, ukljucuju¢i veliCinu (d,) i oblik, precizno su
definirani. U tu svrhu koristen je visokoprecizni 3D printer (slika 5.1.) koji je proizveo ispitne
uzorke Cestica razli¢itih dominantnih dimenzija, kategoriziranih u 3D, 2D 1 1D uzorke na temelju
njihovog oblika. Te su kategorije uskladene s indeksom sferi¢nosti (1), §to omogucuje usporednu

analizu izmedu rezultata modela i eksperimentalnih rezultata.

Slika 5.1. 3D printer kojim e se izvrsiti priprema uzoraka cestica mikroplastike (1D,2D i 3D destice —
desna slika, bijeli dio su Cestice, plavi dio je baza koje se ispire) [4]
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Izbor prostorne domene toka odgovara dimenzijama eksperimentalnog kanala, vidljivog na slici
5.2., koji ima radni dio duljine 12,5 m, $irine 30,9 cm i visine 45,0 cm. Polje brzine protoka

odredeno je visinom poprecnog presjeka i temelji se na eksponencijalnom profilu brzine.

Slika 5.2. Eksperimentalni zlijeb sa hidrotehnickog laboratorija Gradevinskog fakulteta u Rijeci unutar
kojeg ce eksperiment biti proveden (HM 162 Experimental flume) [4]

5.2 lzrada domene

Racunalna domena strukturirana je u skladu s karakteristikama laboratorijskog kanala ,,HM 162
Experimental flume“, dimenzija 309x450x12500mm. Za tofan prikaz scenarija Otvorenog
laboratorijskog kanala, raCunska domena proteze se do visine od 800mm, gdje je visinski dio od
450mm do 800mm diskretiziran zbog pokrivenosti zraka osiguravaju¢i kompatibilnost s
atmosferskim uvjetima. Konstrukcija mreze implementirana je kroz kod sadrzan u
konfiguracijskoj datoteci blockMeshDict. Ovaj kod se izvodi pomocu programa blockMesh unutar
okvira OpenFOAMa koji omogucava stvaranje strukturirane heksaedarske mreze (slika 5.3.). Ovaj
princip generiranja mreze pridrzava se na¢ela metode kona¢nog volumena, numericke metode koja
se koristi u ra¢unskoj dinamici fluida za diskretizaciju raCunske domene. Rezultirajuca mreza sluzi

kao temelj za naredne simulacije, pruzajudi rafinirani prikaz laboratorijskog kanala.
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atmosphere
{
type patch;
faces
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5.3 Rubni uvjeti

Kako bi mogli predociti rubne uvjete, na slici 5.4. prikazana je domena uz oznacena podrucja gdje

su rubni uvjeti zadani. OpenFOAM nudi $irok raspon uvjeta, grupiranih prema [9]:

e Ograni¢enima: geometrijska ogranicenja, npr. za 2-D, osnosimetri¢ne itd. (procesorska,
ravnina simetrije, klin)

e Opcenito: dostupno za sve vrste lica i polja (Kodirana fiksna vrijednost, uniformna fiksna
vrijednost, nulti gradijent)

e Ulazu, izlazu, zidu: uvjeti (Uvjeti brzine, tlaka, temperature, turbulencije)

e Povezanosti: povezani uvjeti (Sucelje ciklicke proizvoljne mreze (AMI), ciklicki,

ventilator)

— T

cfutﬂet

atfﬁg@hféfé:ji"’_:::;I/{/{/

—

‘outlet

‘inlet

Slika 5.4. Imenovana lica za rubne uvjete

Prethodno provedenim mjerenjima utvrdeno je da se profil brzine unutar eksperimentalnog kanala

moze prikazati modelom:

z+h>a

U x = Vpmax (T (5.1)

gdje je:
Vf x - brzina toka na odredenoj visini [m/s]

Vf max - brzina horizontalnog toka na povrsini vode [m/s]
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z - visinska koordinata mjerena od dna Zlijeba [m]

o« - parametar za definiranje geometrije profila

Za eksperimentalni Zlijeb ovih dimenzija, usvojeno je o«= 0,3. Brzina horizontalnog toka na
povrsini vode iznosi 0,1 m/s. Uzevsi sve to u obzir mozZe se konstruirati profil brzine ovisan o

visini koji je dan u excel tablici (0/Uprofile.csv) koju OpenFOAM ¢ita i postavlja na ulazno lice.

U nastavku je vidljiva tablica 5.1. u kojoj je prikazana ovisnost visine profila i ulazne brzine prema

modelu (5.1). Slika 5.5. prikazuje ulazno lice i profil brzine vode na ulazu.

Tablica 5.1. Odnos izmedu visine profila i ulazne brzine

Visina [m] Brzina [m/s]
0 0,1
0,05 0,103
0,1 0,106
0,15 0,109
0,2 0,112
0,25 0,114
0,3 0,117
0,35 0,119
0,4 0,121
0,45 0,123
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Slika 5.5. Profil brzine na ulaznom licu

Rubni uvjet brzine prikazan je u nastavku:

12801

dimensions (01 -1 00007;

internalField uniform (0 0 0);

boundaryField
{
walls
{
type fixedvalue;
type uniform (0 0 0);
}
inlet
{
type fixedProfile;
profile csvFile;
profileCoeffs
{
nHeaderLine 0;
refColumn 0;
componentColumns (1 2 3);
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separator T
mergeSeparators no;

file
outOfBounds

"0/Uprofile.csv";
clamp;

interpolationScheme linear;

}

direction (0 1 0); // smjer promjene brzine
origin 0;

}

outlet

{
type zeroGradient;
type uniform (0 0 0);

}

atmosphere

{
type pressurelnletOutletVelocity;
value uniform (0 0 O);

Pocetni tlak modela zadan je sljede¢im rubnim uvjetima:

dimensions [1 -1 -20000 71;
internalField uniform 0;
boundaryField
{
inlet
{
type fixedFluxPressure;
value uniform 0;
}
outlet
{
type fixedFluxPressure;
value uniform 0;
}
atmosphere
{
type totalPressure;
rO uniform 0;
}
walls
{
type fixedFluxPressure;
value uniform 0;
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Unutar constant/transportProperties nalaze se vrijednosti nu, rho, transportModel i sigma. Nu
[m?/s] predstavlja kinematsku viskoznost fluida, rho [kg/m3] gustoéu fluida, sigma [N/m] je
parametar kojim se definira povrSinska napetost izmedu specifiénih faza. TransportModel
postavljen je na Newtonian, gdje se Newtonian odnosi na pretpostavku da tekuéina slijedi

Newtonov zakon viskoznosti.

phases (water air);

water

{

transportModel Newtonian;
nu le-06;
rho 1000;

air

transportModel Newtonian;

nu 1.48e-05;
rho 1;

}

sigma 0.07;

Unutar 0/alpha.water, nalaze se rubni uvjeti koji su klju€ni za definiranje kako se volumni udio
vode ponasa u razli¢itim regijama racunske domene, utjecuci na simulaciju dvofaznog toka. Na
ulazu postavljen je rubni uvjet kojim se definira da je ondje vodena faza potpuno prisutna.
zeroGradient rubnim uvjetom na izlazu impliciramo da se volumni udio moze slobodno prilagoditi
na temelju internih izraCuna simulacije, dok na zidovima sugerira da volumni udio vode ne prodire
kroz zidove. Na granici atmosfere, volumni udio vode moze uc¢i ili iza¢i iz domene, dok se

vrijednostima postavljenim na 0 ukazuje da volumni udio vode na toj granici nije prisutan.

dimensions [00O0OO0O0O0O0];
internalField uniform 1;
boundaryField
{
inlet
{
type fixedvValue;
value uniform 1;
}
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outlet
{
type zeroGradient;
}
walls
{
type zeroGradient;
}
atmosphere
{
type inletOutlet;
inletValue uniform 0;
value uniform 0;
}
}

Posljednji rubni uvjet nalazi se u dokumentu setFieldsDict unutar system foldera, kojim se unutar

domene postavlja pocetna visina vode (Slika 5.6.) komandom setFields:

defaultFieldValues
(

volScalarFieldvValue alpha.water 0
)

regions
(
boxToCell
{
box (0 0 0) (12.5 0.45 0.309);
fieldvalues
(
volScalarFieldValue alpha.water 1
) i

YA 04

alpha.water
4 05 0.6 07 X 09 1.0e+00

ZAx I | |

Slika 5.6. Pocetna razina vode
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5.4 Turbulentni model

Odabir odgovarajuceg turbulentnog modela simulacije zahtjeva razmatranje karakteristika toka,
potrebne preciznosti i raspolozive raCunalne mogucnosti. Pouzdana i racunalno ekonomicna opcija
za uobicajene industrijske primjene Cesto je kEpsilon model. Reynolds-averaged Navier Stokes
(RANS) modeli, kao sto su kOmega i SST, takoder su prikladni za Sirok raspon protoka. Large
Eddy Simulation (LES) ili Direct Numerical Simulation (DNS) racunalno su zahtjevnije metode
koje mogu biti korisne za slozenije tokove sa znacajnom nestabilno$¢u. No, osim navedenih
razmatranja oko slozenosti modela, to¢nosti simulacije i dostupnosti racunanih resursa, validacija

prema eksperimentalnim podacima i razumijevanje fizike protoka kljucni su za odabir modela.

U radu ¢e se napraviti usporedba tri modela: Reynolds Averaged Simulation (RAS) kOmega i
KEpsilon, te laminarni model. Razlika ovih modela je u tome §to laminarni model, ne uzima u
obzir turbulencije, dok se kOmega i KEpsilon razlikuju po tome kako modeliraju turbulentnu

viskoznost.

5.4.1 Reynolds Averaged Simulaton (RAS)

Model pogodan za 1D,2D i 3D simulacije stacionarnog ili tranzijentnog toka [13].

Reynoldsova dekompozicija brzine na njenu srednju vrijednost i fluktuirajuce utjecaje ima oblik:

v(x,t) = v(x,t) + v'(x,t) (5.2)

gdje je srednja vrijednost fluktuiraju¢e komponente definirana kao nula: v'=0

Primijenjeno na Navier-Stokesove jednadZzbe, ovo dovodi do jednadzbi (5.3) i (5.4) za srednju

brzinu i tlak:

dp N
P rv () =0 (5.3)
a(aptﬁ)+|7-(pﬁ><ﬁ)=g+\7-@—\7-(pR) 4
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Gdje je T prosjecni tenzor naprezanja za Newtonske tekuc¢ine dan kao:

F=— (p + % uv- 17) [+ u(V5 + (VD)) (5.5)

Koristenjem odnosa:

V-7 = tr(Vo) = tr((VH)T) (5.6)

Tenzor napona postaje:

2
T=—pl+ulVve+ (V)T — §tr((|717)T)I = —pl + u[Vi + dev2((Vi)")] (5.7)
gdje je dev2 operator definiran kao: dev2(¢p) = ¢ — %tr(¢>)l

R, je Reynoldsov tenzor naprezanja:

R=v"x7v (5.8)

Reynoldsov tenzor naprezanja dalje se dijeli na izotropne i devijatorne anizotropne utjecaje:

2 - 2
R=v'xv' = =kl +v' xXv' —=kl
3 3 (5.9)
—— —
izotropni devijatorski

Samo anizotropni utjecaj Reynoldsovog tenzora naprezanja prenosi moment, pri ¢emu se izotropni

utjecaj moze dodati srednjem tlaku, §to dovodi do punog oblika (5.10):

Z(p0)+ V- (pox D) =g—Vp + V- (u7v) + V- (1 dev2(V5)")) - V-

(deev)

(5.10)
gdje je:
- 2
Ryep =V’ xv’—§ kI
2
pk

T
p=p 3
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5.5 Modeliranje veli¢ine €estica i injekcija

Potrebna je odgovarajuca definicija svih karakteristi¢nih svojstava Cestica mikroplastike kako bi
se zadovoljio zahtjev eksperimentalnog postupka za kontroliranim uvjetima. Kao §to je prije
navedeno karakteristiCna veli¢ina Cestica zadana je donjom granicom od O,1mm i gornjom
granicom od 3mm. Takoder, moZemo razlikovati tri kategorije ili tri ideksa sferi¢nosti Cestica:
Cestice mikroplastike s jednom - 1D (i = 0.05), dvije - 2D (y = 0.5) ili tri dominantne dimenzije
-3D (¥ = 1) . Kako bi definirali veli¢ine Cestica, testirano je vise razdioba koje OpenFOAM pruza
kojim bi adekvatno opisali model. Specificna gustoca Cestica dana je srednjom vrijedno$¢u od

1035 kg/m? i ukupno je zadano 2000 estica mikroplastike za svaki indeks sferi¢nosti.

U nastavku na slici 5.7. mozemo promatrati grafove razdiobe, gdje su usporedene Cetiri vrste:
uniformna, generalna, eksponencijalna i normalna razdioba. Sivim stupcima prikazan je postotak
zastupljenosti Cestica odredene veli¢ine unutar ukupnog skupa uzorka (primjer — Cestice veli¢ine

izmedu 0.1-0.2mm ¢ine 3% ukupnog uzorka).
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Mozemo primjetiti da prve tri razdiobe daju sli¢ne rezultate, dok normalna razdioba ocekivano
izgleda drugacije. Kako bi bili dosljedni sa numerickim modeliranjem, kao i kod Python

numeri¢kog modela, ovdje ¢e se isto koristiti uniformna razdioba Cestica.

Na sljedecoj slici 5.8. prikazana je usporedba izmedu razdiobe KkoriStene unutar Python
numerickog modela i razdiobe koriStene u OpenFOAM numerickom modelu. U oba slu¢aja

koriStena je uniformna razdioba Cestica.
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Slika 5.8. a)Uniformna razdioba Cestica koristena kod OpenFOAM numerickog modela, b)Uniformna

razdioba Cestica koristena kod Python numerickog modela
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Unutar koda, definiranje razdioba nalazi se u constant/KinematicCloudProperties i izgleda ovako

za svaki od prijasnjih primjera:

sizeDistribution
{
type normal;
normalDistribution

{

mu 155e-5;
sigma 493e-6;
minValue le-4;

maxValue 30e-4;

sizeDistribution

{
type general;
generalDistribution
{

cumulative false;

distribution

(
(0.0001 0.02)
(0.000159184 0.02)

(0.002940816 0.02)
(3.3 0.02)

sizeDistribution

{
type exponential;
exponentialDistribution

{

lambda 27.5;
minValue 1E-4;
maxValue 3E-3;

sizeDistribution

{
type normal;
normalDistribution

{

mu 155e-5;
sigma 493e-6;
minValue le-4;

maxValue 30e-4;




Ubacivanje ili injekcija Cestica unutar raGunalne domene, napravljena je preko tzv. manualne
injekcije 1 constant/KinematicCloudPositions koda. Pocetne prostorne koordinate Cestica
stohasti¢ki su generirane koriStenjem excel tablice uzevsi u obzir geometrijska razmatranja kanala
za lansiranje preko kojeg ¢e Cestice biti ubacene u eksperimentalni Zlijeb. Unutarnja Sirina kanala
je 50mm, pocetna visina ¢estica postavljena je kao i kod Python numeri¢kog primjera i varira

izmedu 330mm i 450mm, mjereno od dna zlijeba.

constantProperties

{

rho0 1035; //Srednja vrijednosti specifiéne gustode &estica
alphaMax 0.9;
}
subModels
{
particleForces
{
nonSphereDrag

{

alpha alpha.water;

phi 0.05; // indeks sferi&nosti(0.05, 0.5 ili 1)
}

gravity;

interface

{
C -10; //utjede na unutarnju silu Sestica (default=-10)
alpha alpha.water;

}

injectionModels

{

modell
{
type manualInjection;
massTotal 0; // vrijednost 0, u ovom sluéaju oznadava da

ukupna masa ubrizganih Cestica nije eksplicitno specificirana i da ce se
odrediti nakon nasumicénog odabira cCestica prema odredenoj distribuciji
parcelBasisType fixed;

nParticle 1;

SOI 49.9; // vremenski pocéetak injekcije
positionsFile "kinematicCloudPositions";

U0 (0 0 0); // podetna brzina &estica

sizeDistribution // distribucija veli&ini &estica
{
type uniform;
uniformDistribution
{
minValue 0.1le-3;
maxValue 3e-3;

}
dispersionModel none;
patchInteractionModel locallInteraction;
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localInteractionCoeffs

{

patches
(
walls
{
type rebound;
e 0.95; //elastiénost Sestice pri sudaru s povriinom
mu 0.09; // kolidina trenja izmedu &Sestice i povriine
}
atmosphere
{
type escape;
}
inlet
{
type rebound;
e 0.95;
mu 0.09;
}
outlet

{

type escape;

5.6 Postavke rjesavaca

Preko controlDict-a definirano je trajanje simulacije kao i vremenski korak koji je u ovom sluéaju

podlozan promjeni kako bi se osigurala numericka stabilnost. Unutar KinematicCloudProperties

vidljivo je kako je pocetak injekcije na 50s (49.9 s), kako bi se osigurala stabilnost toka (zbog

promjene iz stacionarnog u laminarni rezim) i kako ta promjena nebi utjecala na dinamiku cestica.

application MPPICInterFoam;
startFrom startTime;

startTime 0;

stopAt endTime;

endTime 230.0;

deltaT 0.5; // vremenski korak
writeControl adjustable;
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writelInterval 5;
purgeWrite 0;
writeFormat ascii;
writePrecision 6;
writeCompression off;
timeFormat general;
timePrecision 6;
runTimeModifiable vyes;

adjustTimeStep vyes; // promjenjivi vremenski korak

maxCo 1.0;
maxAlphaCo 1.0;
maxDeltaT 0.05;
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6. REZULTATI

6.1 Pokretanje simulacije

Zbog visoke rezolucije mreze, simulacija je provedena na superraCunalu BURA koriStenjem Bash
skripte i tzv. MPI (engl. Message Passing Interface) zadatka unutar OpenFOAMa. Slijedi skripta
koja se Salje u SLURM job scheduler koji ¢e zatim dodijeliti resurse (¢vorove, procesore,

memoriju itd.) i upravljati izvrSenjem skripte. Koristena verzija OpenFOAMa je V2206.

#!/bin/bash

#SBATCH --job-name=particle injection
#SBATCH --time=02:00:00

#SBATCH --nodes=10

#SBATCH --ntasks-per-node=12

#SBATCH --mem-per-cpu=1024MB

#SBATCH —--output=logit-%j.out

#SBATCH --partition=computes thin

# set solver
solver=MPPICInterFoam

# generate mesh
blockMesh > log.blockMesh
setFields

# modify decomposeParDict and decompose
decomposePar -fileHandler collated > log.decomposePar

# run
mpirun -np $SSLURM NTASKS S$solver -parallel -fileHandler collated >
1og.LOGGIT 2>&1

# reconstruct cases
reconstructPar

Simulacije su provedene za tri indeksa sferi¢nosti i tri razli¢ita modela: KEpsilon i kOmega
turbulentni modeli, te laminarni model. Rezultati polja tlaka 1 brzina biti ¢e medusobno usporedeni
izmedu ovih modela. Takoder, usporediti ¢e se rezultati talozenja numerickog modela dobivenog

python programskim jezikom s numerickim modelima OpenFOAMa.
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6.2 Rezultati polja tlaka

Na slici 6.1. slijedi prikaz usporedbi polja tlaka izmedu kOmega, kEpsilon i laminarnog modela.

P
79e+00 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 4000 4500 50e+03
| | | | (a)

P
-79e+00 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 4000 4500 5000 5.5e+03 (
i 1 | 1 . b)

P
-79e+00 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 4000 4500 5.4e+03

b — ()

Slika 6.1. Usporedba polja tlaka izmedu numerickih modela: a) laminarni model, b) kOmega turbulentni

model, c)kEpsilon turbulentni model

Primje¢ujemo da su modeli dali priblizno iste rezultate, $to ukazuje na stabilnu konvergenciju
rjeSenja. Takoder, moze se primjetiti da odabir turbulentnog modela ne utjee previse na polje

tlaka unutar ovog primjera simulacije.



6.3 Rezultati polja brzina

Na slikama u nastavku prikazana su polja brzine vodene faze za razli¢ite modele u trenutku

ubacivanja Cestica u domenu (t=50s) na slici 6.2. i pred kraj simulacije (t=230s) slikom 6.3.
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Slika 6.2. Usporedba polja brzina u trenutku t=50s izmedu numerickih modela: a)laminarni model,

b)kOmega turbulentni model, c)kEpsilon turbulentni model
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Slika 6.3. Usporedba polja brzina u trenutku t=230s izmedu numerickih modela: a)laminarni model, b)

kOmega turbulentni model, c)kEpsilon turbulentni model

Na slici 6.3. promatrajuc¢i laminarni model moze Se primjetiti veca brzina gornjeg sloja. To se
desava zbog povecanja polja brzine iznad vodene faze Sto zahvaca i utjece na brzinu same vodene
faze. Razlog tome moze biti na¢in na koji je model postavljen i/ili nemogucnost prigusivanja

turbulencija kod laminarnog modela.

kOmega i1 kEpsilon modeli koji se oslanjaju na dodatne transportne jednadzbe za specifi¢nu

turbulentnu kineti¢ku energiju prikazuju stabilno polje brzina.



6.4 Rezultati taloZenja estica

Slijedi prikaz rezultata taloZenja Cestica za razli¢ite numeri¢ke modele, gdje ljubicasta boja
predstavlja 3D cestice (i = 1), Zuta boja 2D ¢estice (3 = 0.5) i zelena boja 1D cestice (i = 0.05).
Rezultati su dani kroz $est vremenskih trenutaka. Slika 6.4. prikazuje pocetno vrijeme to injekcije

¢estica unutar domene.

§ ‘f‘a’
E?I' ©
g (d)

Slika 6.4. Usporedba numerickih rezultata taloZenja Cestica mikroplastike u trenutku to: a)laminarni

model, b)kOmega turbulentni model, c)kEpsilon turbulentni model, d) Python numericki model

Slika 6.5. prikazuje trenutak t1=25s nakon pocetne injekcije.

of “(a)

P E(b)

/4 (c)

l (d)

¥

Slika 6.5. Usporedba numerickih rezultata taloZenja Cestica mikroplastike u trenutku t1: a)laminarni

model, b)kOmega turbulentni model, c)kEpsilon turbulentni model, d)Python numericki model
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Slijedi slika 6.6. koja prikazuje trenutak t2=50s nakon pocetne injekcije.
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Slika 6.6. Usporedba numerickih rezultata talozenja cestica mikroplastike u trenutku t»: a)laminarni

model, b)kOmega turbulentni model, c)kEpsilon turbulentni model, d) Python numericki model

Nakon toga, slika 6.7. prikazuje trenutak tz=75s nakon pocetne injekcije.

- (b)

“(c)

j‘ (d)

Slika 6.7. Usporedba numerickih rezultata talozenja cestica mikroplastike u trenutku ts: a)laminarni

model; b)kOmega turbulentni model; c)kEpsilon turbulentni model,; d)Python numericki model

Trenutak t4=100s nakon pocetne injekcije, prikazan slikom 6.8.
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Slika 6.8. Usporedba numerickih rezultata taloZenja Cestica mikroplastike u trenutku ts: a)laminarni

model, b)kOmega turbulentni model, c)kEpsilon turbulentni model, d) Python numericki model

Posljednji promatrani trenutak ts=125s nakon pocetne injekcije prikazan je na slici 6.9.
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Slika 6.9. Usporedba numerickih rezultata talozZenja Cestica mikroplastike u trenutku ts: a)laminarni

model, b)kOmega turbulentni model, c)kEpsilon turbulentni model, d) Python numericki model

reprezentacije u tablici 6.1. prikazani su rezultati kako bi mogli statisti¢ki usporediti rezultate.

Usporedujuc¢i numericke modele jasno je vidljiva razlika izmedu brzine Cestica OpenFOAM 1
Python numerickog modela. Unato¢ tome, svi racunalni modeli dali su slicne rezultate u smislu

prostornog opsega talozenja Cestica za specifi¢ne indekse sferi¢nosti. Zbog limitiranosti vizualne
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Tablica 6.1. Rezultati OpenF OAM numerickih modela

Promatraju¢i rezultate laminarnog modela moze se uociti da je vjerojatnost taloZenja svih Cestica,
obzirom na indeks sferi¢nosti, dosta blizu. Nasuprot tome, kOmega i kEpsilon modeli turbulencije
pokazuju usporedive rezultate, s vidljivom ravnotezom izmedu modela usporedujuci broj Cestica
zadrzan unutar racunske domene. Iz tablice je vazno uociti da je vjerojatnost taloZenja
mikroplasti¢nih Cestica dimenzije manje od 0,5mm u oba turbulentna modela mala. Kao finalna
misao, usporedivanjem rezultata OpenFOAM numeri¢kih modela, izmedu kOmega i KEpsilon
turbulentni modela ne primjecuje se preveliko odstupanje i Cine se kao pokazatelji dobrih
numerickih rezultata talozenja Cestica. No, nakon provedene eksperimentalne analize mo¢i ¢e se

potvrditi koji model je zapravo najbolji pokazatelj dinamike kretanja ¢estica mikroplastike.

Slika 6.10. prikazuje rezultate Python numerickog modela, gdje je vrijednostima na lijevoj osi
prikazano vrijeme proteklo do talozenja pojedinacne Cestice mikroplastike (tockasti prikaz
Cestica). Desna os predstavlja vjerojatnost taloZenja Cestica mikoplastike, gdje je punom linijjom

prikazana funkcija gustoce vjerojatnosti za pojedinu grupaciju ¢estica mikroplastike [4].
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Slika 6.10. Rezultati talozenja python numerckog modela [4]
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7. ZAKLJUCAK

U ovom radu provedena je numericka analiza dinamickog ponaSanja mikroplasti¢nih Cestica koje
su okarakterizirane razli¢itim veli¢inama. Numericki modeli postavljeni su tako da je moguca
eksperimentalna validacija istih koristenjem geometrije laboratorijskog kanala. Eksperimentalna
analiza ukljucuje kontrolirano otpustanje Cestica koje je generirao 3D printer, s naglaskom na

uocavanje razlika u dimenzionalnosti ¢estica (1D, 2D 1 3D cestice).

Unutar rada pojasnjen je razvoj numerickog modela implementiranog u Pythonu i uspostavljen je
numericki model unutar OpenFOAMa. Proces modeliranja ukljucivao je specifikaciju rubnih
uvjeta, diskretizaciju mreze koristenjem numericke metode kona¢nih volumena i konfiguraciju
parametara injekcije Cestica. Provedeno je vise simulacija i ispitan je utjecaj KEpsilon i kOmega

turbulentnih modela u odnosu na laminarni model strujanja.

Rezultati numerickih modela otkrili su odstupanje u vjerojatnosti taloZzenja mikroplasti¢nih Cestica
razli¢itih dimenzionalnosti. Naime, 2D i 3D Cestice pokazale su vecu vjerojatnost talozenja, dok
su 1D (linijske) Cestice rezultirale manjom vjerojatnos$¢u. Takoder, bitno je napomenuti da je
OpenFOAM numericki model prezentirao malu vjerojatnost talozenja Cestica manjih od 0,5mm,

bez obzira na njihovu dimenzionalnost.

Kako bi se povecala vjerodostojnost modela, racunske rezultate potrebno je podvrgnuti
eksperimentalnoj analizi. No, za predvidanje kretanja mikroplastike na ve¢oj razini, moramo uzeti
u obzir da na to¢nost takvih predvidanja utjecu razli¢iti ¢cimbenici poput: vrste strujanja, veli¢ine
domene promatranog kretanja i neki od mnogobrojnih potencijalnih nedostataka prilikom
modeliranja (poput uklju¢ivanja nedovoljnog broja vanjskih varijabli koje utje¢u i mijenjaju

rezultate sustava).

Promatranjem trenutne literature o racunalnim pristupima za analizu ponaSanja mikroplastike
unutar vode mogu zakljuciti da je veéina postojec¢ih modela previse pojednostavljena i zanemarene
su slozene interakcije izmedu mikroplastike i njezinog okolisa. Za ublazavanje daljnjih
onecis¢enja mikroplastikom potrebne su mjere poput smanjenja plastike za jednokratnu upotrebu

I provedba ucinkovitih sustava gospodarenja otpadom.
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9. SAZETAK

U ovom radu provedeno je istrazivanje dinamike kretanja mikroplastike kroz laminarni tok vode
u otvorenom kanalu. Pocetak rada utemeljen je na teorijskim saznanjima o mikroplastici. Nakon
toga opisan je numericki model implementiran u Pythonu i uspostavio se numericki model unutar
OpenFOAMa. OpenFOAM analize provedene su na superracunalu BURA i prikazana je
usporedba Python i OpenFOAM numeric¢ke analize. Rezultati modela potvrdili su odstupanja u
vjerojatnosti talozenja Cestica mikroplastike s obzirom na njihov indeks sferi¢nosti i naglasena je
vjerojatnost da Cestice manje od 0,5mm bez obzira na indeks sferi¢nosti, teSko dostizu dno

domene.

Klju¢ne rijeéi: racunalna dinamika fluida, mikroplastika, indeks sferi¢nosti, viSefazni model,

Cestice, talozenje, ekolosko onecisc¢enje, ra¢unalna analiza, superracunalo, OpenFOAM

ABSTRACT

In this paper, the dynamics of the movement of microplastics through the laminar flow of water in
an open channel was investigated. The beginning of the work is based on theoretical knowledge
about microplastics. After that, the numerical model implemented in Python was described and
the numerical model within OpenFOAM was established. The OpenFOAM analyzes were
performed on the BURA supercomputer and a comparison of the Python and OpenFOAM
numerical analyzes is presented. The results of the model confirmed deviations in the probability
of settling of microplastic particles with regard to their sphericity index, and the probability that
particles smaller than 0.5mm, regardless of the sphericity index, hardly reach the bottom of the

domain was emphasized.

Keywords: computational fluid dynamics, microplastics, sphericity index, multiphase model,
particles, deposition, environmental pollution, computational analysis, supercomputer,
OpenFOAM
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