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Implementace v COMSOLu

𝑑𝑐

𝑑𝑡
=

𝑘𝑁𝑅

𝐷
𝑐 − 𝑐𝑒𝑞

𝑑𝑐

𝑑𝑡
= −𝑘𝐻𝑂𝑀𝑂 𝑐 − 𝑐𝑒𝑞

postupné zvyšování teploty

𝑘𝐻𝑂𝑀𝑂 𝑇 , 𝑘𝑁𝑅 𝑇 , 𝐷 𝑇 , 𝑇(𝑡)
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Zn2++2OH− → ZnO+H2O
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Zn(NO3)2⋅6H2O, HMTA (=(CH2)6N4 ), water

(CH2)6N4 + 6H2O → 6HCHO + 4NH3

NH3 + H2O ⇋ NH4
+ + OH-

Zn(NO3)2 → Zn2+ + 2NO3
-

Zn2+ + 2OH- ⇋ ZnO + H2O

Zn2+ + OH- ⇋ Zn(OH)+

Zn2+ + 2OH- ⇋ Zn(OH)2

Zn2+ + 3OH- ⇋ Zn(OH)3
-

Zn2+ + 4OH- ⇋ Zn(OH)4
2-

Zn2+ + NH3 ⇋ Zn(NH3)2+

Zn2+ + 2NH3 ⇋ Zn(NH3)2
2+

Zn2+ + 3NH3 ⇋ Zn(NH3)3
2+

Zn2+ + 4NH3 ⇋ Zn(NH3)4
2+

Zn2+ + NO3
- ⇋ Zn(NO3)-

Zn2+ + 2NO3
- ⇋ Zn NO3 2

H2O ⇌ H+ + OH−

HMTA dissociation, OH- release:
slow, dependent on heat and pH

ZnO crystallization 

Other possible Zn species
Dependent on pH

pH = −log H+

𝐾 =
Zn OH 3

−

Zn2+ OH− 3

Rovnovážná konstanta:

H+ OH− = 10−14



#4 – FIB hole modeling

𝑡 = 165 ms
V NR za 15 min cca 10x vic
material nez je rustovych
jednotech v dire
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𝑐 𝑡 = 0 = 𝑐0

𝑑𝑐

𝑑𝑡
=

𝑘𝑁𝑅

𝐷
𝑐 − 𝑐𝑒𝑞

teplotně závislý difůzní koeficient pro Zn2+ ve vodném prostředí:

𝐷𝑍𝑛 = 2.74 × 10−11 + 1.39 × 10−12𝑇 + 1.29 × 10−14𝑇2 m2s−1

Reakčně difuzní rovnice

experimentálně zjištěné hodnoty 𝑘𝐻𝑂𝑀𝑂 , 𝑘𝑁𝑅 , 𝑐𝑒𝑞

#1



26

𝑑𝑐

𝑑𝑡
− 𝐷

𝑑2𝑐

𝑑𝑧2
= −𝑘𝐻𝑂𝑀𝑂 𝑐 − 𝑐𝑒𝑞

𝑐 𝑡 = 0 = 𝑐0

𝑑𝑐

𝑑𝑡
=

𝑘𝑁𝑅

𝐷
𝑐 − 𝑐𝑒𝑞

teplotně závislý difůzní koeficient pro Zn2+ ve vodném prostředí:

𝐷𝑍𝑛 = 2.74 × 10−11 + 1.39 × 10−12𝑇 + 1.29 × 10−14𝑇2 m2s−1

Reakčně difuzní rovnice

Navier-Stokes pro laminární proudění – nízké Re (Re < 1) 

Rovnice šíření tepla

experimentálně zjištěné hodnoty 𝑘𝐻𝑂𝑀𝑂 , 𝑘𝑁𝑅 , 𝑐𝑒𝑞
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#3.4 – Flow reactor modeling – experiments
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Batch and Flow reactors
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Flow reactor modeling - Results
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