Kohesiivisten jauheiden aerodynaaminen
dispergointi — laitteen mallinnus ja optimointi

Pro Gradu

Turun yliopisto

Fysiikka

Heindkuu 2024

Fil. yo. Sampo Kalliokoski

Tarkastajat:
Dos. M. Murtomaa
Prof J. Salonen.



Turun yliopiston laatujarjestelmén mukaisesti tdmén julkaisun alkuperéisyys on tar-

kastettu Turnitin OriginalityCheck-jarjestelmalla



TURUN YLIOPISTO
Fysiikan ja tahtitieteen laitos

Kalliokoski, Sampo Kohesiivisten jauheiden aerodynaaminen dispergointi — lait-
teen mallinnus ja optimointi

Pro Gradu, 52 s.
Fysiikka
Heindkuu 2024

Pienet jauhepartikkelit kasaantuvat yhteen agglomeraateiksi kohesiivisten voimien,
kuten van der Waalsin voiman tai sdhkostaattisen vuorovaikutuksen, vaikutuksesta.
Néiden agglomeraattien dispergoiminen on téarkedd monilla toimialoilla, jotta niiden
kokoa ja muotoa voidaan tutkia. Pienetkin muutokset voivat vaikuttaa lopputuot-
teen ominaisuuksiin. Aerodynaamisessa dispergoinnissa agglomeraatit hajotetaan
paineilman avulla kastelematta jauhetta ja yleensd kayttdmatta muita dispergoin-
nin apuaineita.

Aerodynaamiset dispergointimekanismit voidaan jakaa kolmeen alueeseen: disper-
gointi dkillisen kithdyttdmisen tai jarruttamisen avulla, tormays liikkuviin tai pai-
kallaan oleviin esteisiin ja dispergointi muiden mekaanisten voimien avulla. Naita
mekanismeja hyodyntavia laitteita on kehitetty akateemisiin ja kaupallisiin tarkoi-
tuksiin. Yleisimmaét laitetyypit ovat: eduktorit, venturit, suuttimet, kapillaariput-
ket, aukot, sekoittimet, kiinteét esteet ja leijupedit. Kaupalliset laitteet hyodyntavéit
yleensé yhté tai useampaa néistd laitetyypeistd jauheiden dispergoimiseksi.

Aerodynaamisen dispergoinnin tutkimus on kehittynyt viime vuosikymmeniné tie-
tokonesimulaatioiden ansiosta. Esimerkiksi laitteiden dispergointimekanismeja voi-
daan tutkia yhdistamé&lld numeerinen virtausdynamiikka (CFD) ja diskreetti ele-
menttimenetelma. Téassa tyossd mallinnettiin dispergointilaite Comsol Multiphysics
-ohjelmalla. Kéayttden sen CFD- ja Particle Tracing -moduuleita simuloitiin par-
tikkeleiden liiketta laitteessa. Simulaatioiden avulla optimoitiin laitteen suuttimen
side, naytekupin syvyys, kammion kannen muoto, kammion side seké esikammion
koko ja paine.

Lopputuloksena saatiin malli, joka toimii toivotulla tavalla. Suuttimesta ldhtee voi-
makas suihkuvirtaus, joka hajottaa kupissa olevat jauheagglomeraatit partikkeleiksi.
Partikkelit sekoittuvat kammiossa, josta ne laskeutuvat kammion pohjalle. Kammion
pohjalle laskeutuvasta partikkelijakaumasta pyrittiin saamaan mahdollisimman ta-
sainen, mikd onnitui suhteellisen hyvin optimoinnin avulla. Tuloksiin liittyy monia
epavarmuustekijoité, jotka on tarkead ottaa huomioon jatkotutkimuksissa ja laitteen
valmistuksessa.

Asiasanat: Aerodynaaminen dispergointi, koheesio, mikropartikkelit, dispergointi-
laitteet, FEM-mallinnus, COMSOL, CFD, optimointi
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Johdanto

Tehokas kiinteiden partikkeleiden dispergointi on térkeda monilla toimialoilla, kuten
laaketeollisuudessa, bulkkikemikaalien valmistuksessa seké elintarviketeollisuudessa.
Suuri osa néiden alojen tuotteista on jauheina, jolloin on tarke&é tutkia partikkeli-
kokoanalyysin avulla partikkeleiden kokoa ja muotoa, koska pienillikin muutoksilla
voi olla vaikutusta lopputuotteen ominaisuuksiin [1].

Kun partikkeleiden koko on mikro- tai nanometrien luokkaa, partikkelit kasaan-
tuvat yhteen muodostaen agglomeraatteja (engl. agglomerates) [2]. Agglomeraatit
muodostuvat koheesiovoimien eli partikkeleita yhteen vetévien voimien vaikutukses-
ta. Koheesiota aiheuttavat muun muassa van der Waalsin voima ja sdhkdstaattinen
vuorovaikutus [3]. Liséksi kapillaarivoimat voivat aiheuttaa koheesiota riippuen ym-
périston olosuhteista [4]. Kun partikkeleiden halkaisija on alle 100 nm, agglomeraat-
teja muodostuu, silld koheesiovoimat ovat silloin voimakkaampia kuin hajottavat
voimat, kuten painovoima [5]. Tehokkaan dispergoinnin saavuttamiseksi agglome-
raateille tulee aiheuttaa koheesiovoimia suurempia hajottavia voimia. Se on kuiten-
kin vaikeampaa mitd pienempia partikkelit ovat, silla koheesion suhteellinen voima
kasvaa |2]. Esimerkiksi van der Waalsin voima on noin 100 kertaa voimakkaampi kuin
painovoima, kun partikkelikoko on 10 pm [1]. Tarvitaan siis huomattavasti energiaa,
ettd agglomeraatit saadaan dispergoitua. Kdytadnnon sovelluksissa haittapuolena voi
olla se, ettéd partikkelit hajoavat, miké taas vaikeuttaa partikkelikoon méarittamista
[1]. Lisdksi partikkeleiden morfologiset ominaisuudet vaikuttavat dispergointitehok-
kuuteen. Epasaannollisen muotoiset partikkelit dispergoituvat helpommin verrattu-
na pallomaisiin partikkeleihin [6].

Jauheita voidaan dispergoida kaasu- tai nestefaaseissa [1, 7|. Nestedispergoin-
ti on suosittu ja laajasti tutkittu menetelmé, mutta tassa tutkielmassa keskitytaan
aerodynaamiseen dispergointiin sen kidytdnnollisyyden vuoksi. Nestedispergoinnin

heikkoutena on se, ettd nestettéd ei saada taysin poistettua aineesta, jolloin se voi



muokata aineen ominaisuuksia [8]|. Aerodynaamisen dispergoinnin keskeisimpié me-
kanismeja ovat kiithdyttdminen, leikkausvirta, torméys liikkuviin tai paikallaan ole-
viin kohteisiin, fluidisointi, sekoitus ja térind [9]. N&itd mekanismeja hyodyntavia
aerodynaamisia dispergointilaitteita on monia eri tyyppejé, joista yleisimméat ovat
eduktori, suutin, kapillaariputki, venturiputki, sekoitin ja leijupeti, joiden pohjalta
on valmistettu monia akateemisia seké kaupallisia sovelluksia [1].

Aerodynaamisia dispergointimekanismeja ja laitteita on tutkittu yhdistdmalla
diskreetti elementtimenetelmé (engl. discrete element method, DEM) ja numeerinen
virtausdynamiikka (engl. computational fluid dynamics, CFD). Menetelmén etuna
on sen monipuolisuus ja kyky muokata materiaalin ominaisuuksia vaikuttamatta
toisiin ominaisuuksiin [10]. Toinen vaihtoehto partikkeleiden litkkeen méadrittdmiseen
on kiyttaa Lagrangen partikkeliseurantaa (engl. Lagrangian particle tracking) 11,
12], jota téssé tyossd hyodynnetédén Comsol Multiphysics -ohjelmiston avulla.

Tutkielma koostuu jauheiden koheesion ja siihen liittyvien mallien sekéd aero-
dynaamisen dispergoinnin ja sen sovellusten teoriasta. Téamén pohjalta mallinne-
taan dispergointilaite ja simuloinnin avulla optimoidaan sen geometrisia parametre-
ja. Laitteen tarkoitus on dispergoida epdhomogeeninen jauhenéyte, joka levidé tasai-
sesti optisen tai elektronimikroskoopin néaytealustalle. Mallia tullaan hyodyntdméaan

dispergointilaitteen valmistuksessa, joka tulee Turun yliopistolle tutkimuskayttoon.



1 Koheesio

1.1 Koheesiovoimat

Koheesiolla tarkoitetaan aineen sisdisiéa vetovoimia, jotka pitévéit ainetta kasassa ja
vastustavat hajottavia voimia. Koheesiovoimat vetévat partikkeleita toisiinsa, jol-
loin muodostuu 16yhésti toisiinsa sitoutuneita kasaantumia, agglomeraatteja. Kir-
jallisuudessa kisitteet agglomeraatti ja aggregaatti (engl. aggregate) usein sekoittu-
vat ja niilld voidaan tarkoittaa samaa asiaa [13|, siksi téssd tutkielmassa kiytetaan
vain termia agglomeraatti. Koheesiovoimia on useita ja ne voidaan jarjestaa voimak-
kaimmasta heikoimpaan: kiinteasiltavoima, nestesiltavoima, van der Waalsin voima,
sihkostaattinen voima ja magneettinen voima [3].

Sahkdstaattiset voimat syntyvét partikkeleita ymparoivien sahkoisten kaksoisker-
rosten vuorovaikutuksesta. Pintavaraus syntyy aineelle joko ionien adsorboitumisen
tai polaarisen véliaineen kanssa kosketuksissa olevien pintavarautuneiden ryhmien
ionisoitumisen vaikutuksesta. Tamé& pintavaraus vetdid puoleensa véliaineessa olevia
ioneita, joiden varaus on vastakkainen. Vastakkaisvarauksellisten ionien keskittymi-
nen partikkelin pinnalle hylkii muita samanmerkkisia ioneita, jotka ovat kauempana
pintavarauksesta, mikd muodostaa kaksoiskerroksen. Liikuttaessa partikkelista pois-
péin kaksoiskerroksen sihkopotentiaali laskee ensin nopeasti (sisempi ns. Sternin
kerros) ja sitten hitaammin (diffuusikerros) kunnes varausjakauma on tasainen [3].

Partikkelit vuorovaikuttavat toistensa kanssa, kun niiden kaksoiskerrokset mene-
vat paallekkidin. Mitd suurempi diffuusikerros niillé on, sitd suuremmalla etéisyydella
kaksoiskerrokset kohtaavat. Samanmerkkiset partikkelit hylkivét toisiaan ja erimerk-
kiset vetavit toisiaan puoleensa. Jos partikkelit ovat hyvin ldhelld toisiaan, van der
Waalsin voima voi olla suurempi kuin samanmerkkisten partikkeleiden hylkivé voi-
ma, jolloin partikkelit voivat agglomeroitua [3|. Jos partikkeleiden varaukset ovat

erimerkkiset, kahden pallomaisen partikkelin vélinen voima saadaan Coulombin lain



avulla yhtélosta
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missé €y on tyhjion permittiivisyys, €, on suhteellinen permittiivisyys, ¢ ja g ovat
partikkeleiden pintavaraukset, d partikkeleiden halkaisija ja a partikkeleiden pinto-
jen vélinen etéisyys [5|. Sdhkdstaattinen voima kasvaa siis suhteessa partikkeleiden
halkaisijan neli6on, jonka takia varsinkin partikkeleilla, joiden halkaisija on pienempi
kuin 10 pm, sdhkostaattisen voiman vaikutus kokonaiskoheesiovoimaan on suhteel-
lisen pieni. Lisdksi samaa materiaalia olevat partikkelit saavat todennédkoisemmin
yhtenéisen varauksen kuin vastakkaisen, jolloin sdhkostaattisen voiman merkitys on
pieni tai silld voi olla jopa hylkivd vaikutus koheesioon néhden [5].

Van der Waalsin voimat johtuvat elektronien satunnaisesta liikkeestd materiaa-
lin pinnalla, mika synnyttéa hetkellisia dipoleita, jotka saavat aikaan dipoleita myos
kosketuksessa olevien partikkeleiden pinnoille [14]. Partikkeleihin van der Waalsin
voimilla on aina vetdvé vaikutus [5]. Kahden identtisen pallomaisen partikkelin vé-

linen van der Waalsin voima £}, ; on

Ar
F,;= 1202 (2)

missd A on Hamakerin vakio ja r on partikkeleiden séde [15]. Jos partikkelit ovat

erikokoisia, kaava muuntuu muotoon

A r17ro
F,=— , 3
6a2 (7“1 + 7"2> (3)

jossa 1y ja ry ovat partikkeleiden siteet [1]. Hamakerin vakion arvo riippuu materi-
aalista ja sen ominaisuuksista. Orgaanisille aineille se on yleensi noin 7 x 10721 J

ja 2 x 1071 J vélilld [5]. Huomionarvoista on, ettd van der Waalsin voima laskee



Kuva 1. Nestesiltavoima kahden samankokoisen pallon vililla [16].

suhteessa pintojen vélisen etédisyyden neliéon, joten partikkeleiden etaisyyden a kas-
vaessa yli 50 nm, van der Waalsin voima voidaan jattdd huomiotta [5].
Nestesiltavoima tai kapillaarivoima aiheutuu partikkeleiden viliin syntyvan nes-
tesillan vaikutuksesta (kuva 1). Siihen vaikuttavat kolme tekijéaé, jotka ovat pin-
tajannitys nesteen ja partikkelin rajapinnalla, hydrostaattisen paineen aleneminen
nestesillassa ja nosteen aiheuttama voima [3]. Nosteen vaikutus voidaan jattaa huo-
miotta, kun partikkeleiden koko on pienempi kuin 1 mm [3]. Suhteellisen ilman kos-
teuden ylittdessa tietyn kynnyksen (> 60%), partikkeleiden pinnalle tiivistyy nestet-
ta, jolloin nestesiltoja voi muodostua lahella olevien partikkeleiden vélille [14, 15].

Kahden samankokoisen pallon vélinen nestesiltavoima on

F = 2myr sin(¢ + 0) + 7r?Ap(r, a, ¢, 0) sin’e, (4)

jossa vy on nesteen pintajinnitys, ¢ on puolitdyttokulma (engl. half filling angle,
kuva 1), 6 on nesteen ja partikkelin vélinen kulma ja Ap on ilman ja nesteen vé-
linen paine-ero, joka riippuu parametreista r, ¢, 6 ja a (kuvassa 1 merkattu S:114)
[16]. Ap voidaan médrittaa Laplace-Youngin yhtélolla [16]. Kaavan 4 ensimméinen
osa on pintajannityksen aiheuttama voima ja toinen osa hydrostaattisen paineen
atheuttama voima.

Kiinteita siltoja syntyy ldhinnad kuumissa olosuhteissa, joissa kontaktissa olevat

partikkelit sintrautuvat yhteen diffuusion vaikutuksesta. Partikkelit voivat kuumen-
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Suhteellinen kosteus

Kuva 2. Séhkdstaattisen voiman, nestesiltavoiman (kapillaarivoima) ja suhteellisen
kosteuden vélinen yhteys. Muokattu ldhteesté [14].
tua hankautumisen tai paineen vaikutuksesta. Kiinteita siltoja voi syntyd myos ki-
teytymisen, kemiallisten reaktioiden ja kolloidisen materiaalin laskeutumisen vaiku-
tuksesta. [3|

[lmankosteudella on vaikutusta sédhkostaattiseen voimaan ja nestesiltavoimaan.
Etenkin hydrofiilisilla jauheilla nestesiltavoima kasvaa suhteellisen ilmankosteuden
kasvaessa, mutta samanaikaisesti sihkdstaattinen voima pienenee kun kosteus par-
tikkeleiden pinnalla laskee resistiivisyytté, jolloin sen varaus vakioituu [14]. TAmén
johdosta jauheilla voi olla tietty ilmankosteuden arvo, jolla kohesiivisuus on pienim-

mill&én (kuva 2).

1.2 Koheesiomallit

Edelld esiteltyjen partikkeleiden vélisten koheesiovoimien lisdksi agglomeraattien
lujuuteen vaikuttavat partikkeleiden koko, muoto, tiheys, rakenne, huokoisuus ja
kontaktipinta-ala [1]. Kahden pallomaisen partikkelin, joiden halkaisijat ovat d;
ja dy, hajottamiseen tarvittavaa voimaa kuvataan yleensid joko Johnson-Kendall-

Roberts (Fjxr) tai Derjaguin-Muller-Toporov (Fpyr) -mallien avulla [5]. JKR-



mallissa erotteluvoima saadaan yhtélostéa [17]

3
Fikr = §7T’YPEdr> (5)

jossa vpg on partikkelin pintaenergia ja d, saadaan yhtélosta

s
"dy +dy

Vastaavasti DMT -mallissa erotteluvoiman yhtélo on [18]

Fpur = 2mypEd,. (7)

Molemmat malleista ovat lineaariyhtaloita partikkeleiden koon ja pintaenergian suh-
teen. JKR -malli soveltuu suurille ja pehmeille partikkeleille, kun taas DMT soveltuu
pienille ja koville partikkeleille [5]. N&illd malleilla koheesiovoimaa voidaan arvioida
kiyttamalla kokeellisesti saatuja pintaenergian arvoja. Téaysin kostuneille pallomai-
sille saman kokoisille partikkeleille pintajannityksestd aiheutunut nestesiltavoima on
yhté suuri kuin DMT -mallin erotteluvoima (kuva 3) [5]. Kuvasta 3 ndhddan myos,
ettd pienille alle 10 pym partikkeleille nestesiltavoimat ja van der Waalsin voimat
ovat merkittavampia kuin sdhkostaattiset voimat.

JKR- ja DMT-mallit kuvaavat vain kahden partikkelin vilista voimaa. Jotta voi-
simme kuvata agglomeraatin hajottamiseen tarvittavia voimia, tarvitaan multipar-
tikkelimalli. Rumpf esitteli mallin, joka kuvaa agglomeraattien mekaanista kesté-
vyytta. Han ratkaisi tarvittavan erotteluvoiman, joka tarvitaan hajottamaan agglo-
meraatti kahteen yhtd suureen osaan. Siitd saatiin yhtalo agglomeraatin murtolu-

juudelle o

(1 — E)k’nFad
md ’

P

(8)

g =

missé e on huokoisuus, k,, on koordinaatioluku (primaéripartikkeleiden keskimé&érai-
nen kontaktien méara) ja F,4 on partikkeleiden vélinen koheesiovoima, joiden halkai-

sija on d, [19]. Partikkeleiden vilisen koheesiovoiman laskemiseen voidaan kiytt&aé
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Kuva 3. Eri koheesiovoimien suuruus partikkeleiden halkaisijan funktiona. Muokattu
lahteestd [5].

yhtaloa 3, jos oletetaan koheesion johtuvan vain van der Waalsin voimista. Yhtaloa

3 voidaan my0s muuntaa ottamaan huomioon partikkeleiden pinnankarheus yhtalon

A rR T
F,i=—
47 6a2 <T‘+R + (1+ %)2) (9)

mukaisesti, missd R on pinnankarheuden side [20].

Rumpfin mallissa oletetaan, ettd agglomeraatti halkeaa keskeltd, kahdeksi yhta
suureksi kappaleeksi [19]. Weiler ym. esitteli uuden mallin, jossa otetaan huomioon
kaikki agglomeraatin partikkeleiden viliset sidokset, joiden avulla maaritettiin dis-
persiolujuus o4, (engl. dispersion strentgh) [2]. Malli olettaa, etté kaikki partikkelei-
den viliset sidokset hajoavat samanaikaisesti (kuva 4). Pallomaisille agglomeraateil-
le, joissa agglomeraattien halkaisija on huomattavasti suurempi kuin partikkeleiden

halkaisija, dispersiolujuus saadaan yhtalosta

Fad(l — E)k‘n dagg

1
T (10)

Odisp =



Kuva 4. Agglomeraatin hajoaminen Rumpfin -mallissa (vasemmalla) ja Weilerin -
mallissa (oikealla) [2]

missé d,g, on agglomeraattien halkaisija [2]. Jos halkaisijoiden suhde d,g,/d, < 50,

yhtélé 10 muuntuu muotoon |[2]

(11)

Odisp =

Fad(l - E)kn (ngg 4f)

2rdz,, d3 b2

missa
d
b= b (12)
(dagg B dp)
ja
arccos(b)
=1 - ——-= 1
/ 180° (13)

Weilerin esitteleméssa mallissa oletuksina ovat, ettd hajottavat voimat vaikuttavat
koko agglomeraatin pinta-alalla, agglomeraatin kaikki sidokset hajoavat kokonai-
suudessaan ja valittomaésti, agglomeraatit ja partikkelit ovat pallomaisia, partikkelit
ovat keskenddn saman kokoisia, vain vélittomassa laheisyydessa vaikuttavat kohee-
siovoimat huomioidaan sekd Rumpfin mallin mukainen tilavuuden ja pinnan huo-
koisuuden vastaavuus [2]. Monte Carlo -simulaatioiden mukaan Weilerin malli antaa

agglomeraateille suuremman lujuuden kuin Rumpfin malli [21].
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2 Aerodynaamiset dispergointimekanismit

Partikkeleihin kohdistuu samanaikaisesti koheesiovoimia ja hajottavia voimia, eli
dispersiovoimia. Dispersiovoimia voivat olla esimerkiksi sdéhkoinen vuorovaikutus sa-
manmerkkisesti varautuneilla partikkeleilla tai painovoima, joka on yksi merkitta-
vimmistd hajottavista voimista normaaleissa olosuhteissa. Vaikka koheesiovoimat
kasvavat partikkelin halkaisijan kasvaessa, dispersiovoimat kasvavat suhteessa hal-
kaisijan toiseen tai kolmanteen potenssiin. Tamén vuoksi alle 10 ym partikkeleille
nédma luonnolliset hajottavat voimat ovat pieniéd verrattuna koheesiovoimiin. Hajot-
tavien voimien vaikutus kasvaa partikkeleiden kasvaessa siten, ettd halkaisijaltaan
satojen mikrometrien kokoisiin partikkeleihin niiden vaikutus on suurempi kuin ko-
heesiovoimien. Pienien partikkeleiden dispergoimiseksi taytyy niihin kohdistaa ul-
koisia voimia, esimerkiksi ilmavirran avulla. [5]

Jauheagglomeraattien dispergoimiseksi hajottavien voimien téaytyy olla suurem-
pia kuin kohesiivisten voimien. Dispersoivan fluidin ja jauheagglomeraattien vilille
syntyy monia eri voimia, joilla tdmé voidaan saavuttaa. Voimia aiheuttaa muun
muassa nopea kiihdytys, jarrutus ja turbulenssi. Dispergointilaitteissa dispersio voi
aiheutua useamman mekanismin summana, mutta yleensé jokin mekanismi selittaa
suurimman osan dispersiosta. Aerodynaamiset dispergointimekanismit jauheen ja
fluidin vélilld voidaan jakaa kolmeen ryhmé&én [9):

(1) Dispergointi dkkinéisen kiihdytyksen, jarrutuksen ja/tai

leikkausvirtauksen avulla.

(2) Dispergointi tormayttamalld jauheagglomeraatit paikallaan olevaan tai
lilkkkuvaan kohteeseen.

(3) Dispergointi muiden mekaanisten voimien avulla kuten fluidisointi,
sekoitus, tarina tai kaavinta.
Téarkeintd jauheiden dispergoinnissa on loytda sopiva ja tehokas sovellus, joka

hyodyntaa dispergointimekanismeja eikd riko priméaripartikkeleita. Sen lisdksi dis-
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Kuva 5. Dupletti tasaisessa virtauksessa [1].

pergointitehokkuutta voi parantaa partikkeleiden vélisten voimien pienentédminen

kiyttamalla viliaineena pienempié partikkeleita. [1]

2.1 Dispergointi akkinaisen kiihdyttamisen avulla
2.1.1 Dispergointi kiihdyttadmalli tasaisessa virtauksessa

Agglomeraattiin kohdistuu suurin rasitus maksimikiihdytyksessé, joka tapahtuu va-
littomésti, kun jauhe saapuu virtauskenttaén [1]. Tasaisessa virtauksessa pallomais-
ten kappaleiden maksimaalista veto- ja leikkauslujuutta voidaan approksimoida yh-

talolla

3put,
Omazs Tmaz = A ) (14)
dp

jOSSa Timaz J& Tmae OVat veto- ja leikkauslujuuden maksimit, 1 on fluidin viskositeet-
ti ja u, on partikkelin ja fluidin vélinen suhteellinen nopeus [22]. Taméa yhtdlo 14
on aikaisimpia yrityksia kuvata agglomeraattien hajoamista aerodynaamisten voi-
mien avulla, mutta se yksinkertaistaa olettamalla, ettd agglomeraatit ovat yhtenéi-
sid ja homogeenisia palloja. Usein dispergointimekanismeja tutkittaessa kuitenkin
oletetaan agglomeraattien koostuvan kahdesta dupletin (engl. doublet) tai kolmesta
tripletin muodostavasta priméaripartitikkelista, jotka pysyvéit yhdessé koheesiovoi-
mien avulla [1]. Kuvassa 5 on havainnollistettu duplettiin kohdistuvia voimia tasai-

sessa virtauksessa. Tasaisessa virtauksessa kahta samankokoista partikkelia ei voida
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dispergoida, silld fluidin kohdistama voima on télldin yhtd suuri molempiin par-
tikkeleihin [23]|. Dupletin hajottamiseen tarvittavaa voimaa tasaisessa virtauksessa

voidaan kuvata Newtonin toisen lain mukaisesti yhtaloilla

du

mAd_tp :RfA—Fd (15)
du

de—tp = Rsp + Fy, (16)

joissa alaindeksit A ja B viittaavat eri partikkeleihin, m on partikkelin massa, u, on
partikkelin nopeus, R, fluidin partikkelia vastustava voima ja Fy kuhunkin partikke-
liin kohdistuva voima [6]. Jos oletetaan, ettéd partikkeleiden tiheys on sama, Stokesin

lain mukaisesti saadaan yhtalot vastustaville voimille R¢a ja Ryp

RfA == 37T//Jurdp,4 (17)

RfB = 37wurdp3, (18)

joissa dpa ja d,p ovat partikkeleiden halkaisijat [6]. Sijoittamalla yhtalot 17 ja 18
yhtaloihin 15 ja 16 saadaan partikkeleiden véliseen kontaktipintaan kohdistuvalle

voimalle yht&lo [6]

(dpp — dpa)
(d;%A - dpAde + d;%B)

Fyq = 3mpu,dpadys (19)

Jos koheesiovoima tiedetaan, yhtalon 19 avulla voidaan arvioida, onko voima riittéava
dupletin hajottamiseen. Samankaltainen malli, joka ei rajoitu vain kahteen partik-
keliin, on myo6s kehitetty. Kyseinen malli toimii siten, ettd approksimoidaan agglo-
meraattia duplettina, joka voi hajota pienemmiksi dupleteiksi. Malli vastaa muuten
yhtaloitda 15 ja 16, mutta sisdltdd korjauskertoimen [, joka huomioi toisen pallon

vaikutuksen

d
mA% = 37TﬁAuurdpA — Fd (20)
du,

mBE = BWBB,UUpoB + Fd, (21)
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missé 4 ja fp ovat korjauskertoimet kummallekin partikkelille [24]. Jos oletetaan
van der Waalsin voimien olevan ainoa koheesiovoima partikkeleiden vililld, voidaan
yhtéloista 20 ja 21 maarittad populaation tasapainoyhtélo (engl. population balance
equation, PBE), joka ennustaa partikkeleiden kokojakauman muutosta kiithdytyksen

takia. Useassa tutkimuksessa on todettu partikkeleiden halkaisijan suhdeluvulla

d
7= (22)
dp

olevan suuri vaikutus partikkeleiden dipergoituvuuteen [1, 6, 24, 25|. Inertian kas-
vaessa alue, jolla dispergoitumista tapahtuu kasvaa. Téassékin mallissa on huomat-
tavia yksinkertaistuksia, eikd se pysty tdysin kuvaamaan dispergointiprosessin mo-
nimutkaisuutta [1].

Stokesin laki kuvaa vastustavaa voimaa fluidissa pienilld Reynoldsin luvuilla.
Kousaka ym. [6] laajensi duplettien hajottavan voiman mallia toimimaan huomatta-
vasti suuremmilla Reynoldsin luvuilla kuin Stokesin laki sallii. Téss& mallissa duplet-

tiin kohdistuva dispersiovoima saadaan yhtalosta

Fy = [0,119p,u2d2 5 Z* (ks — Zk) + 2,07(ppouidSy 2°)'/?

(23)
(ka — Z32kp) +9,05pu,dpp Z (k4 — Z2kp))(Z° +1)71,

misséd k on dynaaminen muotokerroin [25]. Sen arvo pallomaisille partikkeleille on
vksi ja kun k4 = kg =1 ja Z = 0,5 dispersiovoima saavuttaa maksimin.

Calvert ym. [26, 27] tutkivat agglomeraattien dispergointimekanismeja simulaa-
tioiden avulla, jonka liséksi he esittelivat mallin agglomeraatin dispergoimiseksi kiih-
dytyksen avulla. Mallissa méaritellidn uudet muuttujat dispersiosuhde DR seka dis-
persioindeksi DI. Dispersiosuhde kuvaa pallomaiseen agglomeraattiin kohdistuvan
fluidin vastustavan voiman ja partikkeleiden vélisten sidosten hajottamiseen tarvit-

tavan voiman suhdetta. Se on dispersioindeksin funktio, joka taas saadaan yhtalosté

Pr daggu% dagg dagg
DI = =We | —= 24
s (o) gy (), (24
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missé py on fluidin tiheys, I" on rajapintaenergia ja We on Weberin luku. Weberin
luku kuvaa fluidin dispersiota aiheuttavan kineettisen energian ja kohesiivisten si-
dosten hajottamiseen tarvittavan tyon suhdetta. Téll6in siis dispersiosuhde saadaan

yhtélosta

D= e (%) (25)

Dispersiosuhdetta voidaan tutkia DEM-simulaatioilla, jolloin se vastaa myos ag-
glomeraatin hajonneiden sidosten méaérén suhdetta alkuperiisten sidosten magraan

yhtalon 26 mukaisesti

Ny — N,

DR
Ny

(26)

missé Ny on sidosten méadra aluksi ja N; sidosten mééara tietyn ajan kuluttua. Cal-
vert ym. huomasi simulaatioissaan |26, 27|, ettd kiithdyttdmalld tasaisessa virtauk-
sessa agglomeraatteja dispersiota tapahtuu vasta suhteellisen nopeuden ylitettya
tietyn raja-arvon, jonka jalkeen agglomeraatti lahestyy téysin dispergoitunutta ti-
laa asymptoottisesti. Suhteellisen nopeuden raja-arvo kasvaa suhteessa sidosten lu-
juuteen, kun taas agglomeraatin halkaisijan kasvaessa tarvittava suhteellinen nopeus
pienenee. Suuret agglomeraatit puolestaan eivét dispergoidu tédydellisesti vaan ikédén

kuin kuoriutuvat kerroksittain.

2.1.2 Dispergointi leikkausvirrassa

Pallomaisten partikkeleiden dispergointia on tutkittu myds yksinkertaisessa leik-
kausvirtauksessa (kuva 6). Leikkausvirtauksessa pallomaiseen partikkeliin kohdistu-
va leikkausjannitys on maksimissaan sen keskella kulkevalla tasolla, jolloin sen arvo

on
T =8,5uy, (27)

missé v on pallon poikki vaikuttava nopeusgradientti [22].
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z Partikkeli A

Partikkeli B
Kuva 6. Dupletti yksinkertaisessa leikkausvirtauksessa. Muokattu ldhteesté [1].
Kahden partikkelin muodostaman dubletin tapauksessa olettamalla partikkelin

B olevan huomattavasti suurempi kuin partikkeli A (kuva 6), leikkausvirta aiheuttaa

taivutusmomentin o.,. Taivutusmomenttia voidaan approksimoida yhtalolla

~ By

O~ N
K wed

(28)

missé ¢ on ympyramaéisen kontaktialueen halkaisijan suhde partikkelin halkaisijaan
[6]. ¢:n arvo on yleensd pienempi kuin yksi, jonka vuoksi taivutusmomentti on leik-
kausjéannitystd suurempi ja on siis padasiallinen dispergointimekanismi leikkausvir-
tauksessa [1]. Liséksi, pienille partikkeleille kiithdyttdmiselld tasaisessa virtauksessa
on suurempi vaikutus dispergointiin kuin leikkausvirtauksen aiheuttama jéannitys [6].

Dublettiin kohdistuu maksimijannitys vélittomasti, kun se laitetaan leikkausvir-
taukseen. Ajan myota dubletti alkaa pydrié, joka pienentdd yhtalon 28 madrittamad
jannitystd. Sen sijaan jannitys aiheutuu padsaéntoisesti keskipakoisvoimasta, jonka

vaikutus ei ole kovin merkittiava dispergointimekanismeja tutkittaessa. [6]
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Kuva 7. Partikkeleiden keskenéiset torméykset (vasemmalla) ja partikkeleiden tor-
méykset seiniin (oikealla) [1].

2.2 Dispergointi tormayttamalla paikallaan olevaan tai liik-

kuvaan kohteeseen

Dispergointilaitteissa partikkelit torméaéavét toisiinsa, laitteen seindmiin ja mahdolli-
siin muihin esteisiin, kuten kuvassa 7 on esitetty. Iskusta aiheutunut voima voidaan

esittad yhtalolla
F =mu;/At, (29)

missd v; on partikkelin torméaysnopeus ja At on iskun kesto, joka on hyvin lyhyt
pienilld agglomeraateilla. [6]

Iskun aiheuttama pallomaisen agglomeraatin halki leikkaavaan tasoon kohdistu-
va puristusjannitys voidaan maarittad yhtalolla

7= = poiuny (55, (30)

missé p, on agglomeraatin tiheys [6]. Yhtélon 30 méaérittdméa puristuslujuus aliarvioi
agglomeraattiin kohdistuvaa jannitysté, silld agglomeraatin muihin osiin kohdistuu
suurempi jannitys, minka lisdksi taivutusmomentti lisdd jannitystd agglomeraatin
muodon ollessa epésdénnéllinen. Termin v; /At ollessa tarpeeksi suuri yhtélon 30
arvo ylittad agglomeraatin lujuuden, agglomeraatti hajoaa. Talloin agglomeraatin

hajoaminen riippuu térmayksen todennikoisyydesta nr, joka saadaan yhtéalosta

nr = f(¥,), jossa ¥, = ——% (31)
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U, on inertiaparametri ja d, on esteen halkaisija, mihin torméys kohdistuu. Olete-
taan W :lle tietty arvo, jolla osumatodennakoisyys on 0,5, eli puolet agglomeraateista

tormaavat esteeseen. Télloin vastaava agglomeraattien halkaisija dpg on

18d, W,
dyy = 4| e (32)
PplUr

Jos siis kokeellisesti havaitaan, ettd puolet agglomeraateista tormaavat esteeseen,
talloin dispergoituneiden agglomeraattien halkaisija saadaan yhtalosta 32. Iskuvoi-
ma, puristusjannitys ja inertiaparametri kasvavat suhteessa agglomeraatin halkaisi-
jaan, minka vuoksi dispergointi torméyksen avulla on tehokkaampaa suurille agglo-

meraateille [1].
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3 Dispergointilaitteet

3.1 Yleisimmat dispergointilaitetyypit

Aerodynaamisia dispergontilaitteita on monen tyyppisid. Yleisimmét niistd ovat
eduktori (engl. eductor), venturi, suutin, kapillaariputki, aukko (engl. orifice), sekoi-
tin ja kiinted este [1]. Néiden lisdksi on mérkddispergointimenetelmid, mutta niitéd
ei kisitella tassa tutkielmassa. Naiden erityyppisten mekanismien dispergointitehok-
kuus poikkeaa toisistaan ja eri tyypit voivat soveltua paremmin eri kiyttotarkoituk-
siin. Kiintedn esteen sisédltavat laitteet hyodyntavat iskusta aiheutuvaa dispersiota,
joka on todettu tehokkaimmaksi dispergointimekanismiksi [6]. Toisaalta se on erit-
tain aggressiivinen tapa ja se voi myos rikkoa partikkeleita hauraissa aineissa [1].

Tyypillinen eduktori sisaltaa kaksi sisdantuloa, yksi paineilmalle ja toinen disper-
goitavalle jauheelle (taulukko Ia). Jauhe voidaan saada laitteen sisélle useammalla
eri tavalla, esimerkiksi painovoiman tai olemassa olevan paine-eron avulla [1|. Eduk-
toreissa dispergointi tapahtuu nopean kiihdytyksen ja leikkausvirran aiheuttamana.
Lisdksi partikkeleiden torméykset toisiinsa seké laitteen seindmiin dispergoivat jau-
hetta [1].

Tang ym. valmistivat yksinkertaisen ja kustannustehokkaan dispergointilaitteen
partikkelikokoanalyysia varten. He kayttiviat eduktorimallin dispergointilaitetta, jon-
ka he valmistivat olemassa olleesta osasta, joka on alun perin tarkoitettu tyhjion
tuottamiseen. Laitetta verrattiin T'SI:n valmistamaan (SSPD) Model 3433 ja Mal-
vernin Scricco kuivajauhedispergointilaitteisiin. Tutkimuksessa valmistettu laite toi-
mi yhté tehokkaasti kuin edelld mainitut kaupalliset laitteet. [28|

Venturityypin dispergointilaitteen paaasiallinen dispergointimekanismi perustuu
partikkeleiden nopeaan kiihdytykseen tai jarrutukseen, mikéd syntyy venturi-ilmion
vaikutuksesta. Toiselta puolelta kapeneva ja toiselta puolelta laajeneva muoto (tau-

lukko Ib) aiheuttaa sen, ettd fluidin nopeus putken kaventuessa kasvaa ja paine
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Taulukko I. Yleisimmét aerodynaamiset dispergointilaitetyypit [1].

Laitetyyppi

Dispergointimekanismi

Kommentit

a) Eduktori

Kiihdyttaminen ja leikkausvirtaus

Agglomeraattien keskindiset tor-
maykset sekd tormaéaykset laitteen

seiniin

Kiihdyttaminen ja leikkausvirtaus

Agglomeraattien keskindiset tor-
méaykset sekd torméaykset laitteen

seiniin

Kiihdyttaminen ja leikkausvirtaus

Agglomeraattien keskindiset tor-
méaykset sekd torméykset laitteen

seiniin

Kiihdyttdminen ja leikkausvirtaus

Torméaykset putken sisdédntulon

reunoihin

Kiihdyttaminen ja leikkausvirtaus

Toérméykset aukon reunoihin

Kiihdyttaminen ja leikkausvirtaus

Toérméykset potkurin lapoihin

Kiihdyttaminen ja leikkausvirtaus

suuttimessa

Torméaykset kiintedédn levyyn

Kiihdytys fluidisoivan ilman avulla

Jauheen ja apuaineiden véliset tor-

méaykset

Jauheet dispergoituu kohtuullisen hyvin
suuren suhteellisen nopeuden ansiosta.
Ei onnistu dispergoimaan joitakin erit-

tdin kohesiivisia jauheita.

Suhteellinen nopeus ei mahdollisesti rii-
ta dispergoimaan pienen partikkelikoon

kohesiivisia jauheita.

Jauhe on jo ilmavirrassa tullessaan
suuttimeen, jonka vuoksi suuttimessa ei
valttamattd saavuteta tarpeeksi suuria

dispersiovoimia.

Tutkimusten mukaan dispergoituminen
tapahtuu heti jauheen tullessa putkeen,
eikd putken pituus vaikuta dispersiote-

hokkuuteen.

Laite toimii tehokkaasti monille mate-
riaaleille térméaysten ja suurten nopeu-
den muutosten ansiosta. Voi kuitenkin

rikkoa hauraita partikkeleja.

Sekoitin tyypin laitteissa pystytdan
kontrolloimaan hyvin ulostulevien par-

tikkeleiden mé&araa.

Lisaamallda suuttimen jalkeen levy, jo-
hon partikkelit iskeytyvat, voidaan dis-
pergoida erittdin kohesiivisia materi-
aaleja. Laite kuitenkin todenné&kdisesti

rikkoo osan partikkeleista.

Leijupeti dispergoi jauheita hyvin, mut-
ta torméykset tiheiden apuaineiden
kanssa voi rikkoa partikkeleita. Lisak-
si ilman virtausnopeus rajoittuu siihen
pisteeseen, jossa apuaineet nousevat il-

mavirran mukana.
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pienenee Bernoullin lain mukaisesti [1]. Nopea jauheen kiihdyttdminen ja jarrutta-
minen toimii tehokkaasti, jos jauheen ja fluidin suhteellinen nopeus on suuri [6].
Venturityypin dispergointilaitteella voi olla haastavaa saavuttaa tarpeeksi suurta
suhteellista nopeutta [6].

Suutindispergoija (engl. nozzle disperser) on tyypillinen dispergointilaite, joka
koostuu partikkeleilla ladatusta putkesta (engl. particle laden pipe), jossa on pai-
neilmaa (taulukko Ic. Partikkelit ovat suhteellisen suuressa nopeudessa jo ennen
kuin ne saapuvat suuttimen padhén, jossa se kapenee ja kiihdyttaa partikkeleja li-
sdd. Suuttimen dispersiotehokkuudesta ei ole paljoa tutkimustietoa. Suutinta voi
kiyttad myos yhdessé esteen kanssa, johon jauheagglomeraatit voidaan tormayttaa
suuttimesta tultuaan (taulukko Ig).

Tyypillinen kapillaariputki on esitetty taulukossa I d. Yleisesti on ajateltu, etta
nopeusgradientti, joka aiheuttaa leikkausjannityksen on péaasiallinen dispergointi-
mekanismi kapillaariputkessa [1]. Tutkimalla eripituisia kapillaariputkia ja niiden
dispergointitehokkuutta on kuitenkin huomattu, etté dispersiota tapahtuu jauheen
tormatessa kapillaariputken sisdédntulon seindmiin. Muuttamalla kapillaariputken pi-
tuutta 0,06 metristd 0,5 metriin ei ollut vaikutusta partikkelikokoon [6].

Aukkodispergointilaite (engl. orifice disperser) koostuu putkesta, jonka keskelld
putken halkaisijaa pienennetdan hetkellisesti luoden pienen aukon, josta jauhe paa-
see kulkemaan (taulukko Ie). Halkaisijan hetkellinen pienentdminen aiheuttaa au-
kon kohdalla dkkinéisen kiihdytyksen ja aukon jalkeen nopeus taas laskee nopeasti.
Pédasiallinen dispergointimekanismi on kuitenkin iskusta aiheutuva dispersio, kun
jauhekasaantumat osuvat aukon reunoihin ja toisiinsa [6].

Sekoitintyypin dispergointilaite yhdistéda eri dispergointimekanismeja. Laitteen
ylaosassa on sisaantuloaukko, josta dispergoitava jauhe, sekd paineilma péadsevit
kammioon. Kammiossa on siipipyoré, jonka terédt hajottavat iskemallé, sekd turbu-

lenttisten ilmavirtojen avulla jauhekasaantumia (taulukko If). Péddasiallinen disper-
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gointimekanismi riippuu jauheen tilasta sen tullessa kammioon. Jos jauhe on suhteel-
lisen hyvin eroteltua jo sen tullessa kammioon, kiithdyttdminen toimii padasiallisena
dispergointimekanismina. Jos taas jauhe on suurina kasaantumina, dispersio isku-
jen avulla dominoi dispergointiprosessia [6]. Yleensd dispergointilaitteen yldosassa
sivulla on ulostuloputki. Sekoitintyypin dispergointilaitteissa etuna on se, etta ulos-
tuloputken avulla voidaan kontrolloida ulostulevien partikkeleiden maaraa [1].

Tyypillinen iskudispergointilaite koostuu suuttimesta ja kiintedsta levysta (tau-
lukko Ig). Suuttimen avulla jauheagglomeraattien vauhtia kiihdytetdén, jolloin ne
tormaavat kovalla vauhdilla kiintedén levyyn, joka on kohtisuorassa virtaukseen nah-
den. Tama on osoittautunut tehokkaaksi tavaksi dispergoida jauheita, mutta se voi
myos rikkoa primééripartikkeleita varsinkin hauraissa aineissa. [1]

Leijupedeilla on useampia kiyttotarkoituksia, mutta niilld voidaan myos disper-
goida jauheita. Taulukossa Th) on esitetty normaali leijupeti, jossa syntyy voimia
tormaysten johdosta sekd epéatoivottuja viereisten fluidisoitujen partikkeleiden ko-
heesiovoimia. Kohesiiviset jauheet voidaan fluidisoida kdyttamalld suuria dispersion
apuaineita eli fluidisoivia partikkeleita, mitka sekoittavat jauhetta ja tormaavat ag-
glomeraatteihin. Talloin priméaéripartikkelit vapautuvat ja paasevit virtaukseen. [1]

Tehokas jauheiden dispergointi on mahdollista leijupedissa apuaineiden avulla ja
sen tehokkuus voi yltda samaan kuin sekoitintyypin dispergointilaitteella. Dispersion
apuaineen maara on tirked parametri leijupedissé. Dispergoitavan jauheen massaja-

kauman mediaanihalkaisija on pienimmillddn kun apuaineen kerroksen paksuus on

0,01-0,02 m. [29]

3.2 Kaupalliset laitteet

Useita kaupallisia laitteita eri valmistajilta, jotka hyodyntéavéit jotakin edellé esitel-
tya laitetyyppia tai niiden yhdistelméé, on kehitetty partikkelikokoanalyysiéa varten.

Monet néisté laitteista ovat osana tai yhdistettéivissa partikkelikokoanalysaattoriin,
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Kuva 8. Malvern Panalytical Aero S -dispergointilaite [11].

joka kiyttaa laserdiffraktiota jauhepartikkeleiden kokojakauman méarittamiseen.
Malvern Panalytical valmistaa erilaisia mittauslaitteita kuten partikkelikokoa-
nalysaattoreita. Partikkelikokoanalysaattori Mastersizer 3000:een voidaan yhdistaa
dispergointilaitteet Aero S tai Aero M. Kuten kuvasta 8 ndhddén niin Aero S -
dispergointilaite on tyypiltddn venturi, jossa paineilmatulo on laitteen alla (port-
ti 1), jauhe laitetaan laitteeseen portista 2 ja partikkelit poistuvat portista kolme.
Venturiputken jalkeen laitteessa on 90 asteen kulma, jonka vuoksi partikkelit tor-
maévit suurella nopeudella seindén, joka aiheuttaa dispergointia. Aero S -laitteessa
dispergointimekanismeja ovat partikkeleihin kohdistuva leikkausjénnitys seké partik-
keleiden torméykset keskenéén ja laitteen seindmiin. Paine on sdadettavissa 0-4 bar
vililld ja laite pystyy dispergoimaan 0,1-3500 pm kokoisia partikkeleita. [30]
Toinen esimerkki kaupallisesta dispergointilaitteesta on T'SI:n (Shoreview, Yh-
dysvallat) valmistama pienen luokan jauhedispergointilaite (engl. small-scale powder
disperser, SSPD). Dispergoitava jauhe asetetaan pyorivélle poydille, josta se imais-

taan kapillaariputken ja venturi-imulaitteen lapi (kuva 9). Matalan paineen alue syn-
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Kuva 9. TSI pienen luokan dispergointilaite. Muokattu ldhteesta [1].

tyy suuren ilmavirran nopeuden takia venturiputken kurkulle, joka vetdéd jauheen
kapillaariputken lapi. Laitteen on todettu toimivan hyvin, kun virtaama ja nopeus
venturiputken kurkulla ovat 16,5 1/min ja 310 m/s sekd virtaama ja nopeus kapil-
laariputkessa ovat 2,0 1/min ja 32,5 m/s [1]. Kirjallisuudesta 16ytyy myos laitteesta
tehty arviointi [31].

Aero-Disperser™:3 kiiytetdin Aerosizer'™-analysaattorin yhteydessi hajottaa-
maan agglomeraatit. Laite nostaa agglomeraatit pulssitetun suihkuteknolgian avulla
ilmaan, josta ne siirtyviat voimakkaaseen leikkausvirtaukseen, missa agglomeraatit
hajoavat priméaripartikkeleiksi. Laitteen suorituskykya voidaan parantaa neljan eri
muuttujan avulla, jotka ovat: leikkausvoima, syottonopeus, siirtonopeus leijupedin
ja dispersiotapin valilla ja tapin varahtely. Analysaattorin avulla on mahdollista
mitata 0,2-700 pm kokoisia partikkeleita. [32]

Partikkeleiden kokoa ja muotoa voidaan tutkia mikroskopian avulla. Jotta nay-
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te saadaan dispergoitua néytelasille, kiytetdan erilaisia laitteita. Esimerkiksi Mal-
vern Panalytical valmistaa Morphologi-sarjaa, jossa on sisdanrakennettu jauhedis-
pergointilaite. Laitteessa partikkelit ammutaan paineilman avulla metallilevyn, jos-
sa on reikid, lapi, jonka jalkeen partikkelit laskeutuvat néytelasille. Analysoitavien
partikkeleiden koko voi vaihdella 0,5 mikrometrista yli 1300 mikrometriin [33]. Vas-
taavia laitteita, jotka dispergoivat jauheen néytelasille, ovat muun muassa Clemexin
jauhedispergointilaite ja Nebula dispergointilaite. Namaé laitteet eroavat Malvernin
laitteesta siten, ettd ne toimivat alipaineella. Laitteissa kammioon pumpataan ali-
paine, jonka jélkeen partikkelit laukaistaan sinne erilaisten suutinten lapi. Clemexin
jauhedispergointilaitteeseen on saatavilla kolme suutinta eri kokoisille partikkeleil-
le [34]. Nebula dispergointilaitteella voidaan dispergoida 0,15 gm-1,5 mm kokoisia

partikkeleita, jotka analysoidaan pyyhkiisyelektronimikroskoopin avulla [35].
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4 Menetelmat

4.1 Geometria

Tyon tarkoituksena on mallintaa aerodynaaminen dispergointilaite, joka dispergoi
aineen ilmaan, josta se kerdtadn mikroskooppilasille jatkotutkimuksia varten. Laite
siis eroaa useimmista kaupallisista laitteista, joissa dispergoidun jauheen partikkeli-
kokojakaumaa tutkitaan laserdiffraktion avulla. Talloin my0s laitteen suunnittelussa
taytyy ottaa huomioon naytteen kerddminen. Ratkaisuksi tdhan jauhe taytyy dis-
pergoida suljettuun kammioon, jonka pohjalla olevalle naytelasille jauhe laskeutuu
gravitaation ja virtauksen vaikutuksesta. Suljetussa kammiossa paine kasvaa, kun
sinne tulee paineilmaa suuttimen lapi. Jotta paine kammiossa ei kasvaisi liian suu-
reksi ja siité ei tulisi ongelma néytetta poistettaessa kammiosta, taytyy kammioon
paastettavan ilman méaaria rajoittaa. Tamén vuoksi laitteen suunnittelussa paadyt-
tiin siihen, etté laitteeseen lisdtddn esikammio, joka paineistetaan korkeaan painee-
seen ja ilma vapautetaan suuttimen ldpi suurempaan kammioon, jossa jauhendyte
on suuttimen alla kupissa. Esikammion tilavuuden ollessa huomattavasti pienempi
kuin suuremman kammion, paine ei nouse suuremmassa kammiossa merkittavasti
normaalia ilmanpainetta suuremmaksi. Sen vuoksi paine voidaan tasata siten, ettei
suuria virtauksia ei synny kammioon.

Kuvassa 10 on havainnollistettu dispergointisysteemia ja piirretty ensimmainen
versio laitteen geometriasta. Geometriaa tullaan muokkaamaan simulaatioiden pe-
rusteella, jotta saavutetaan dispergoitunut jauhenayte, joka on levittaytynyt tasai-
sesti. Systeemi koostuu paineilmatulosta, solendoidiventtileistéd, painemittarista ja
mallinnettavasta laitteesta. Paineilmatulon ja ensimmaéisen solenoidiventtiilin avulla
hallinnoidaan esikammion painetta, joka voidaan varmentaa painemittarin avulla.
Avaamalla toinen solenoidiventiili, ilmavirta ldhtee kohti suutinta, jossa sen nopeus

kasvaa. Suuttimesta ldhtee voimakas suikuvirta kuppiin, jossa jauhenaytettd pide-
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Kuva 10. Dispergointisysteemi, jossa geometria on piirretty 2D-akselisymmetrisené
mallina.

tddn. Tama voimakas ilmavirta ja partikkeleiden térméykset hajottavat agglome-
raatit primaaripartikkeleiksi, jotka levidviat kammioon ja laskeutuvat sen pohjalle
ja sielld olevalle mikroskooppilasille. Kaytédnnosséa naytekuppi tarvitsee myos pidik-
keen, mutta sitd ei huomioida mallinnuksessa.

Taulukossa II on esitetty tarkeimmat laitteen geometriset parametrit ja niiden
arvot ennen optimointia. Optimoitavia parametreja ovat rer, "suutin, C ja Tkam, joiden
liséksi esikammion paine p ja kannen muoto optimoidaan. Naytekuppi on pyored ja
muodostaa puolipallon, kun ¢ = —1 cm. Kupin keskikohtaa siirrettdessa alaspéin

kupista tulee syvempi ja sen reuna siirtyy sisddnpéin tehden siitd suljetumman.

4.2 Turbulenttinen virtaus

Laite mallinnetaan kdyttéden Comsol multiphysics -ohjelmistoa CSC:n Puhti super-
tietokoneella. Simulaatiot tehdédén 2D -akselisymmetrisen mallin avulla, jolloin las-
kenta on huomattavasti nopeampaa kuin 3D -malleilla. Piirretty geometria kuvaa
laitteen sisédlld olevaa ilmaa, jotta sen virtausta voidaan simuloida. Virtaus simuloi-

daan Comsolin CFD -moduulin avulla.
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Taulukko II. Tyossd mallinnettavan laitteen geometriset parametrit ennen optimoin-
tia.

Parametrin symboli Nimi Arvo [cm]

Tok Esikammion side 3

Rt Esikammion korkeus 3
T putki Esikammion ja suuttimen vilisen putken sédde 0,3

lsuutin Suuttimen pituus 1

T suutin Suuttimen sdde 0,1
T kuppi Néytekupin sade 0,5

c Kupin keskikohdan z-koordinaatti -1

Tham Kammion sade 7,5

Riam Kammion korkeus 15

Virtaukset voivat olla laminaarisia tai turbulenttisia. Virtaus voidaan luokitella
Reynoldsin luvun

_pvD
i

Re (33)

perusteella [36]. Missé p ja p ovat fluidin tiheys ja dynaaminen viskositeetti, p on
virtauksen nopeus ja D on virtausta luonnehtiva pituus. Reynoldsin luku on di-
mensioton suhde inertiavoimien ja viskositeettivoimien vélilla. Selvéd rajaa milloin
virtaus muuttuu turbulenttiseksi ei ole méaritetty, mutta kokeellisesti virtausta put-
kessa tutkittaessa on méaritetty, etta virtaus on laminaarista kun Re < 2300 ja tur-
bulenttista kun Re > 2900 [37]. Putkessa virtausta luonnehtiva pituus on putken
halkaisija.

Mallinnettavassa laitteessa Reynoldsin lukua voidaan arvioida suuttimessa, jol-
loin voidaan soveltaa putkessa méariteltyja rajoja. Simulaatioissa suuttimen halkai-
sijaa muutetaan 1-6 mm valilld ja virtauksen nopeus on verrattavissa vastaaviin
suuttimiin kirjallisuudessa, joissa nopeus suuttimissa on 200-600 m/s [12, 28, 38|.

Tyossa kiytettdva fluidi on ilmaa, jonka tiheys ja dynaaminen viskositeetti tiede-
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taan. Yhtalon 33 avulla voidaan laskea, ettd suuttimessa Re > 13000, eli virtaus on
selvésti turbulenttista.

Turbulenttiset virtaukset eroavat laminaarisista siten, ettd turbulenttisen vir-
tauksen parametrit kuten nopeus ja paine vaihtelevat ajan mukaan. Comsol Multip-
hysics -ohjelmistosta 10ytyy useita turbulenttisia malleja, joista suurin osa perustuu
Reynolds-keskiarvoistettuihin Navier-Stokesin yhtéloihin (engl. Reynolds-averaged
Navier-Stokes equations, RANS). RANS -malleissa turbulenttisen virtauksen muut-

tujien arvot koostuvat keskiarvoistetusta- ja vaihtelevasta osasta

p=0+7¢, (34)

jossa ¢ voi esittda mitd tahansa virtauksen skalaarisuuretta. Jakamalla virtauskentta
keskiarvoistettuun- ja vaihtelevaan osaan ja yhdistdmalld ne Navier-Stokesin yhta-

16ihin saadaan Reynolds-keskiarvoistetut Navier-Stokesin yhtalot:

ou —
p§+pU~VU+v-(pu'®uI) =-VP+ V- -u(VU+ (VU +F
(35)
pV-U =0,

jossa U on keskiarvoistettu nopeuskenttd. RANS-yhtdlot eroavat Navier-Stokesin
yhtaloista siten, ettéd ne sisaltavit termin (pu’—®u’), jota kutsutaan Reynoldsin jan-
nitystensoriksi. Reynoldsin jannitystensori kuvaa vaihtelevien osien ja nopeuskentan
vuorovaikutusta. Koska fluidi on kokoonpuristuvaa, saadaan Favre keskiarvoistettu

Reynoldsin jannitystensori laskettua yhtalolla

— du; | Ou;\ 2 Ouy | _
TPt R (axj " 8951-) 3 <“Taxk "’ k) i (%)

jossa nopeus u; on jaettu massa keskiarvoistettuun osaan #; ja vaihtelevaan osaan
w}, pp on turbulenttinen viskositeetti, k£ on turbulenttinen kineettinen energia ja ¢;;
on Kroneckerin delta. Jokaisella turbulenttisella mallilla on oma tapa laskea turbu-
lenttinen viskositeetti. [36]

Turbulenttiset virtaukset vaativat huomattavan paljon laskentatehoa ja eri RANS-

malleilla laskenta-aika voi erota huomattavasti toisistaan. Laitetta mallinnettaessa
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ja sen ominaisuuksia optimoitaessa simulaatiot tdytyy suorittaa useita kertoja, jo-
ten laskenta-ajan ja mallin tarkkuuden véalilld taytyy loytdd kompromissi. Tésséa
tyossa kiytetddn turbulenttisena mallina algebrallista yPlus-mallia, joka vaatii vahi-
ten laskentatehoa turbulenttisista malleista ja soveltuu varsinkin laitteiden siséisten
virtausten mallintamiseen [39]. Liséksi se sallii harvemman verkon ja simulaatiot
menevat useammin ldpi. Algebrallinen yPlus-malli perustuu Prandtlin sekoituspi-

tuusteoriaan, jossa turbulenttinen viskositeetti lasketaan yhtalolla

U = plmima_yv (37)

jossa l,,;, sekoituspituus, U on seindn suuntainen nopeus ja y on kohtisuora etaisyys
seindsta. Koska algebrallinen yPlus-malli laskee keskiméaéréisen virtauksen seindstéa

ulospéin, voidaan yhtalo 37 esittdd dimensiottomien suureiden avulla muodossa:

ou™\ out
oyt ) oyt
jossa yt = £ ja ut = % ja ur = %“, joka on kitkanopeus ja 7, on seinidn

leikkausjénnitys. Seindn lihelld sekoituspituuden taytyy olla nolla, jotta u™ = y*.
Kaukana seindsté [, ~ ky" siten ettd u™ = (1/k)log(y") + B, missd x on von

Karmanin vakio. Néiden ehtojen avulla sekoituspituudeksi saadaan

-y, ¥y >y
jossa y* on etéisyys seinédstd missé sekoituspituus saa arvoja kun turbulenssia alkaa

esiintyd. Yhdistamalla yhtélo 38 yhtdloon 39 ja integroimalla saatu yhtalo, saadaan

4

yt, yt <y
R B Y e
R 2H2(y+(—yy*)y) + (40)

Llog(\/1+4r2(y™ —y )2+ 26(y" — "), y" >y

yT ollessa tarpeeksi suuri y* >> y* yhtalo 40 supistuu muotoon:

ut =y + %log(gﬁ) + %(log(ém) —1). (41)
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Vertaamalla yhtéalod 41 seindmén logaritmiseen lakiin
+_ 1 -
ut = Elog(y )+ B (42)
saadaan vakiolle y* yhtalo
. 1
y* = B — —(log(4x) — 1) (43)
K

Muuttujien u™t, ., ja pur laskemiseksi ja niiden avulla keskivirtausnopeuden maa-

rittdmiseksi tarvitaan paikallinen y* arvo, joka saadaan Reynoldsin luvun avulla

Re = Yy _ Uyur _ utyt, (44)

v Uy V

jossa v on kinemaattinen viskositeetti. Muuttujat U, y ja v lasketaan verkon jokaises-
sa solmussa. Kayttamalla yhtdaloa 40 muuttujalle v, saadaan myos y™ méaritettya.
J40)

Etaisyys seindméén voidaan ratkaista COMSOLissa lisdamaélla erillinen tutki-
musvaihe ennen aikariippuvaista tutkimusvaihetta. Reunaehtona simulaatioissa kay-
tetddn ei luistavaa (engl. No slip) seindehtoa, jossa oletetaan fluidin ja seinén vélisen
suhteellisen nopeuden olevan nolla. Seindmémallina kiytetddn automaattista kasit-
telyd, jossa oletetaan, etté laskenta-alueen ja seinén vélilld on pieni rako d,, = hy, /2,
jossa h,, on seindn viereisen verkkosolun korkeus. Automaattinen seinéakasittely hyo-
dyntda pienen Reynoldsin luvun mallinnusta h,:n ldhestyessa nollaa ja seindfunk-
tioita, kun viskoosissa yksikoissa laskettu resoluutio A kasvaa. [40]

Liséksi malliin mééritelladn alkuarvot. Téssé tapauksessa esikammio (kuva 10
solenoidiventtiilin yldpuoli) paineistetaan kahdeksan barin paineeseen ja muualla

laitteessa on normaali ilmanpaine. Materiaaliksi koko laskenta-alueelle lisdtdan ilma.
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4.3 Partikkeleiden liike

Kun virtauskentta on laskettu, voidaan partikkelijaljitysmoduulin avulla laskea par-

tikkeleiden liike. Partikkeleiden liike saadaan Newtonin toisen lain avulla yhtalolla

d dq
YSF=—(m,— 4
g (M), (45)

jossa XF on partikkeliin vaikuttava kokonaisvoima, m, partikkelin massa ja q par-
tikkelin sijainti. Partikkeleihin vaikuttavat voimat, jotka tdssd mallissa huomioidaan
ovat painovoima ja fluidin vastusvoima. Partikkelit eivit vaikuta virtaukseen, eiké
partikkeleiden vélistd vuorovaikutusta huomioida. Oletuksena COMSOL laskee flui-
din vastusvoiman Stokesin lain mukaan, mutta se toimii vain suhteellisen Reynoldsin
luvun ollessa hyvin pieni Re; << 1 [41]. Suhteellinen Reynoldsin luku mééritetaan

yhtalolla

Re, = W= Vidy. (46)
1

jossa u on fluidin nopeus partikkelin kohdalla ja v on partikkelin nopeus. Reynold-
sin luvun ollessa suurempi (0-1000) Schiller-Naumannin yhtélé soveltuu paremmin,

missé fluidin vastuskerroin C'p lasketaan yht&lolla [42]

24
Cp =

140, 15Re %%87). 47
e, (10, 15Re,2%7) (47)

Partikkeleiden materiaalia ei méaéaritelld, mutta niille annetaan tiheys ja halkai-
sija. Partikkeleiden halkaisijaksi annetaan tasainen jakauma 10-100 pm valilla ja
tiheydeksi 800 kg/m?. Partikkelit vapautetaan ajan hetkelld nolla pisteesté lihelld
kupin pohjaa. [42]

RANS-malleissa lasketaan keskiarvoistettu virtauskentté, eiké niissé esiinny sa-
malla tavalla pienid pyorteitd kuin laskennallisesti raskaammissa malleissa. Taméan
takia partikkeleihin vaikuttavaan fluidin vastusvoiman laskentaan voidaan kayttad

diskreettid satunnaiskulku -mallia (engl. discrete random walk model, DRW), joka
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tekee satunnaisia muutoksia nopeuskenttaan

Au = C\/?, (48)

jossa ¢ on dimensioton vektori korreloimattomia Gaussin satunnaislukuja, joiden
varianssi on yksi. Satunnaiset nopeuden muutokset summataan keskiarvoistetun
nopeuskentéin kanssa, jonka jélkeen voidaan laskea partikkeliin vaikuttava fluidin

vastusvoima. [42]



33

5 Tulokset

Kun mallin fysiikka on saatu toimimaan, voidaan aloittaa laitteen optimointi. Mal-
lin geometria on piirretty kiyttden parametrejé, milloin geometrian muokkaaminen
onnistuu helpommin ja optimoinnissa voidaan kayttdada COMSOLin parametrien-
pyyhkaisytoimintoa, jossa parametreille méaritetadn etukiteen lista arvoja, joille
ohjelma laskee kerralla ratkaisut. Laskuista tulisi kuitenkin liian raskaita, jos kaikki

parametrit laskettaisiin ristiin, minka vuoksi parametreja muokataan yksitellen.

5.1 Malli 1: Suutin

Ensimmaisend muutetaan suuttimen sédettd 0,5-3 mm vélilla puolen millimetrin vé-
lein. Tavoitteena on saada mahdollisimman voimakas ja riittdvan pituinen ilmavirta
néytettd pitdvin pidikkeen kohdalle (noin 1 cm suuttimen kérjestd). Virtauksen no-
peuden tulee olla kupin kohdalla suuri, jotta agglomeraatit hajoavat. Simulaatiossa
lasketaan ainoastaan virtauskenttd ajallisena tutkimuksena 0,4 sekunnin ajan 0,4
millisekunnin askelin. Paine esikammiossa on 800 kPa ja muiden parametrien arvot
loytyvéat taulukosta II.

Kuvassa 11 on esitetty ilman nopeus kupin yldosan kohdalla eri suuttimilla ajan
funktiona. Pienimmilld suuttimilla ndhd&én, ettd nopeuden arvo heittelehtii voimak-
kaasti alussa ja laskee sen jalkeen hitaasti. Kuvaajista myos ndhdaéan, etta suuttimen
koko ja pulssin kesto ovat kidntden verrannollisia. Kaikista suurin nopeus saavute-
taan suuttimen séteen arvolla 1,5 mm, jolloin pulssin kesto on hieman yli 0,1 s.
Taman perusteella seuraavissa simulaatioissa voidaan kiyttaéd suutinta, jonka sidde
on 1,5 mm, koska silld saadaan tasainen voimakas pulssi aikaan. Pulssin kestoa voi-
daan tarvittaessa sddtdd muuttamalla esikammion kokoa (malli 5), kunhan paine

suuremmassa kammiossa ei nouse liian suureksi.
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Kuva 11. Ilman nopeuden suuruus kupin ylédosan kohdalla ajan funktiona erikokoi-
silla suuttimilla.

5.2 Malli 2: Kuppi

Alkuperéisessd mallissa jauhe on pidikelevylld olevassa kupissa, joka on aluksi puo-
liympyran muotoinen. Ympyréan keskikohtaa siirtdmalld alemmas saadaan ympyrés-
ta syvempi, jolloin jauhepartikkelit voivat pysya kupin sisélla kovassa virtauksessa
hieman kauemmin. CFD-DEM simulaatioissa on huomattu, ettd agglomeraatit ha-
joavat tasaisessa virtauksessa kun fluidin ja partikkeleiden suhteellinen nopeus ylit-
taa tietyn raja-arvon |26, 27|. Taméi raja-arvo on kddntéden verrannollinen agglome-
raatin kokoon néhden [26]. Lisiksi suuremmat agglomeraatit ikdén kuin kuorituvat
kerroksittain, jolloin niiden dispergoituminen kokonaan kestdé kauemmin [26, 27|.
Jos partikkelit pysyvéit kauemmin kupissa myos niiden véliset torméykset voivat li-
sadntyd, joka parantaa dispersiotehokkuutta. Tavoite on 16ytaéa paras kupin muoto,
jolla partikkelit pysyvat mahdollisimman kauan mahdollisimman kovassa virtauk-
sessa siten, ettd ne kuitenkin poistuvat kupista. Kuvassa 12 on esitetty miten c:n
muuttaminen vaikuttaa kupin muotoon.

Kuvassa 13 on esitetty suhteellisen nopeuden suuruus eri ajan hetkilla viidella



35

¢=-1,0cm c=-1,1cm ¢=-12cm c=-13cm c=-14cm

didididid

Kuva 12. Néytekupin muoto 2D-akselisymmertisessd mallissa (pyorahdysakseli on
kuvien vasen reuna) eri ¢:n arvoilla.

eri c:n arvolla. Suhteellisen nopeuden suuruus saadaan yhtalolla

s = /(s — v,)2 + (u, — v,)2, (49)

jossa u, ja v, ovat fluidin ja partikkelin nopeuden z-koordinaatit ja u, ja v, ovat vas-
taavasti fluidin ja partikkelin r-koordinaatit. Simulaatio on laskettu 10 millisekuntiin
asti 0,5 millisekunnin askelin. Suuttimen séteend kiytetddn edellisessa mallissa op-
timoitua arvoa 1,5 mm. Paine esikammiossa on 800 kPa ja muut parametrit ovat
taulukon IT mukaisia. Kuvaajana on kéytetty laatikko-janakuviota, jotta partikke-
leiden suhteellisen nopeuden jakaumaa voidaan tarkastella.

Kuvasta 13 néhdaén, ettd suhteellisen nopeuden suuruus kasvaa huomattava-
si 0,5-1,0 ms vélilla kaikilla c:n arvoilla, kun fluidin nopeus kasvaa ja partikkelit
ovat ldhes paikallaan ennen kuin ldhtevat fluidin vastusvoiman avulla liikkeelle. c:n
arvoilla -1,0 cm ja -1,1 cm suhteellinen nopeus ldhtee kuitenkin vélittomaésti laske-
maan ja pysyy matalalla tasolla simulaation loppuun asti. Tamé viittaa siithen, etta
partikkelit poistuvat kupista hyvin nopeasti ja paatyviat kammioon, jossa virtauk-

set ovat heikompia eivatka pysty dispergoimaan agglomeraatteja. Kolmella muulla
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Kuva 13. Partikkeleiden ja ilman vélisen suhteellisen nopeuden suuruus eri ¢:n ar-
voilla.

kuppivaihtoehdolla keskimé&éardinen suhteellinen nopeus kasvaa vield 1,5 millisekun-
tiin, jonka jélkeen se pysyy vield korkealla tasolla ldhes simulaation loppuun saakka.
Kuitenkin niin, ettd c:n arvolla -1,4 cm suhteellinen nopeus laskee kaikista hitaim-
min ja arvolla -1,2 cm nopeimmin. Toisaalta suhteellinen nopeus saa néaisté kolmes-
ta vaihtoehdosta korkeimmat huippuarvot c:n ollessa -1,2 cm ja matalimmat kun
c=-—1,4 cm.

On térkedd, ettd suureen osaan partikkeleista kohdistuu riittdvan suuri suhteel-
linen nopeus, joten tarkastellaan viela eri vaihtoehtojen jakaumia. Vaihtoehdoilla
c= —1,2cm jac= —1,3 cm hajonta on suurinta, koska niissa suhteellisen nopeuden
maksimiarvot ovat suurimpia. Jos tarkastellaan jakaumien ensimmaéisen kvartaalin
(laatikon alaosa) yldpuolelle jaavaa osaa, joka kattaa 75 % partikkeleista, nahdéén,
ettd c:n ollessa —1,3 cm partikkeleiden suhteellinen nopeus on kaikista suurin 1-3
millisekunnin kohdalla, missé suhteellinen nopeus saa suurimmat arvonsa. Télla ku-

pilla 75 prosentilla partikkeleista suhteellinen nopeus on yli 50 m/s kolmeen millise-
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kuntiin asti. Kun ¢ = —1,4 c¢m hajonta on pienempéa ja partikkeleiden suhteellinen
nopeus pysyy korkealla pidempéan, mutta suhteellinen nopeus ei kuitenkaan nouse
yhté suuriin arvoihin kuin ¢:n ollessa -1,3 cm. Liséksi c:n arvolla -1,4 cm simulaation
lopussa kaikki partikkelit eivéit olleet vielda poistuneet kupista. Kaytédnnosséa partik-
keleita on huomattavasti enemmén kuin sata ja ne vuorovaikuttavat keskenéén, joka
voi johtaa siihen, etta partikkeleita jad merkittava méaard kuppiin c:n ollessa -1,4 cm
ja tdmén takia se ei ole jarkevé vaihtoehto.

Kupin, jossa ¢ = —1,3 cm arvioidaan olevan paras vaihtoehto agglomeraattien
hajottamiseksi, silla se maksimoi kiithdytyksen ja torméysten avulla tapahtuvan dis-
pergoinnin ilman, ettd partikkeleita jad kuppiin. Sen vuoksi sitd kidytetddn myos

seuraavissa simulaatioissa.

5.3 Malli 3: Kansi

Edellisissa simulaatioissa pyrittiin varmistamaan agglomeraattien dispergoituminen.
Kun agglomeraatit ovat hajonneet, on tarkeéa, ettd ne laskeutuvat mahdollisimman
tasaisesti kammion pohjalle. Téassa simulaatiossa testataan neljaa eri kammion kan-
nen muotoa, joista tarkastellaan pohjalle syntyvia jakaumaa. Kuvassa 14 on esitet-
ty eri kansivaihtoehdot a) suorakulma b) kokonaan pyoristetty c¢) suora d) osittain
pyoristetty. Kokonaan pyoristetyssa kannessa kannen kulman sidde on 7,5 cm, kun
osittain pyoristetyssd kulman sédde on 4 cm. Suorakansi laskee lineaarisesti noin 30°
kulmassa kammion sivua kohti.

Partikkeleiden liike tulee simuloida kammion pohjalle asti, jonka vuoksi simulaa-
tion kesto on pidempi. Fluidin virtaus simuloidaan 60 sekuntiin asti kahdessa osassa.
Aluksi kun virtauksen muutokset ovat suurempia tarvitaan pienempié aika-askeleita
ja lopussa voidaan sadstaa laskenta-ajassa kasvattamalla aika-askelta. Ensimmaéises-
sd osassa simuloidaan 0,3 sekuntiin asti 0,001 sekunnin aika-askelin ja toisessa osas-

sa simuloidaan 0,3 sekunnista 60 sekuntiin 0,2 sekunnin aika-askelin. Partikkeleiden
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c) d)

Kuva 14. Mallissa testattavat eri kansivaihtoehdot a) suorakulma b) kokonaan pyo6-
ristetty c¢) suora d) osittain pyoristetty

litkkkeen simuloinnissa toimitaan samaan tapaan, mutta toisessa osassa kaytetaan ly-
hyempaé aika-askelta 0,1 s. Muut parametrit ovat samoja kuin edellisissé malleissa,
paitsi suuttimen sateelle ja kupin muodolle kiytetdan optimoituja arvoja.

Kuvassa 15 on esitetty partikkeleiden jakauma laitteen pohjalla eri kansivaih-
toehdoilla. Vasemmanpuoleiset kuvat esittéviat kokonaisjakaumaa, kun taas oikean-
puoleisissa kuvissa partikkelit on jaettu kolmeen eri luokkaan niiden koon perus-
teella. 1040 pm kokoiset ovat pienid, 40-70 pum keskikokoisia ja 70-100 pm suuria.
Tasaisen kokonaisjakauman lisdksi on tarkedd, ettd myos erikokoiset partikkelit ja-
kautuvat tasaisesti.

Partikkelijakaumia tarkasteltaessa ndhdéan, etta kaikilla kansivaihtoehdoilla pie-
nista partikkeleista syntyy piikki kuvaajien oikeaan reunaan, mika néakyy niin vasemman-
kuin oikeanpuolisissa kuvaajissa. Suoralla kannella (kuva 15 e) ja f)) ndhddén, ettd
jakauma on selvisti vasemmalle vino, jossa varsinkin pienié ja suuria partikkeleita
on kertynyt kuvaajien oikeaan laitaan. Suorakulmaisella kannella (kuvat 15 a) ja b))

jakauma on kokonaisuudessa oikealle vino, vaikka pienet partikkelit aiheuttavat pii-
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Kuva 15. Partikkelijakauma kammion pohjalla eri kansivaihtoehdoilla. Vasemmalla
kokonaisjakaumat ja oikealla partikkelit on jaettu kolmeen luokkaan partikkelikoon
mukaan. a) ja b) esittdvit partikkelijakaumaa, kun kansi on suorakulmainen, ¢) ja
d) kokonaan pyoristetty, e) ja f) suora ja g) ja h) osittain pyoristetty.

kin kuvaajan oikeaan reunaan. Suurten ja keskikokoisten partikkeleiden jakaumat
ovat hyvin samankaltaiset.

Kuvaajista 15 ¢) ja d) ndhdéén, ettd kokonaan pyoristetylld kannella kokonaisja-
kauma on suhteellisen tasainen, mutta erikokoiset partikkelit laskeutuvat eri puolille
kammion pohjaa. Suuria partikkeleita on enemmaén kuvaajan vasemmassa reunassa
ja pienié oikeassa. Keskikokoiset partikkelit painottuvat hieman suurten partikke-
leiden mukaisesti vasempaan reunaan.

Kuvasta 15 g) ndhdéén, ettd partikkeleiden jakumaa kammion pohjalla on tasai-
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sin osittain pyoristetylla kannella. Toisaalta erikokoisten partikkeleiden jakaumien
huiput ovat eri kohdissa kammion pohjaa (kuva 15 h)). Pieniéd partikkeleita kertyy
eniten keskelle ja oikeaan reunaan, keskikokoisia vasempaan reunaan ja suuria mo-
lempiin reunoihin. Jakaumat eivét kuitenkaan ole taysin péainvastaisissa reunoissa ja
kaiken kokoisia partikkeleita l6ytyy lahes joka puolelta pohjaa. Koska kokonaisjakau-
ma on tasaisin, seké erikokoisten partikkeleiden jakaumat ovat osittain péaallekkain,

osittain pyoristettya kantta kiytetddn seuraavissa malleissa.

5.4 Malli 4: Kammion sade

Kammion sdde 74, on ollut 7,5 cm edellisissé simulaatioissa. Alkuperédinen leveys
arvioitiin suuruusluokkalaskelman avulla, jossa oletettiin 20 milligramman jauhe-
néytteen levittyvan tasaisesti 10 pum vélein, partikkelikoon ollessa my6s 10 pum. Nyt
kammion sadettd muutetaan parametrisen pyyhkéaisyn avulla niin, ettd se saa arvot
7, 8 ja 9 cm. Nailla arvoilla partikkeleiden vilille jaa vield sopivasti tilaa, jos ne ja-
kautuvat tasaisesti. Kannen muotona kiytetédan osittain pyoristettyéd kantta. Mallin
tutkimuksen asetukset ja muut parametrit ovat samat kuin edellisessé mallissa.

Kuvassa 16 on esitetty partikkeleiden jakaumat samaan tapaan kuin mallissa 3.
Kammion sidde on kuvan 16 ylimmalla rivilld (a ja b) 7 cm, toisella rivilld (¢ ja d)
7,5 cm, kolmannella (e ja f) 8 cm ja alimmalla (g ja h) 9 cm. Kuvan 16 toinen rivi
(séide on 7,5 cm) saatiin edellisen mallin tuloksista.

Kuvasta 16 ndhdéén, ettd oikeassa reunassa esiintyy vielakin piikki partikkelei-
den maérassd, joka on korkein kammion sdteen ollessa 9 cm. Erityisesti suurin osa
pienisté ja keskikokoisista partikkeleista on kertynyt kuvaajan oikeaan reunaan (16
h)). Séteen ollessa 8 cm, partikkelit ovat jakautuneet kokonaisuudessaan hieman ta-
saisemmin, mutta pienet ja keskikokoiset partikkelit ovat jakautuneet eri puolille
kuvaajaa.

Tasaisimmat jakaumat saadaan kammion séateilla 7 ja 7,5 cm. Vertailemalla eri-
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Kuva 16. Partikkelijakauma kammion pohjalla eri kammion séteen arvoilla. Vasem-
malla kokonaisjakaumat ja oikealla partikkelit on jaettu kolmeen luokkaan partik-
kelikoon mukaan. Jokainen rivi vastaa yhté siteen arvoa jarjestyksessa (7, 7,5, 8, 9)
cm.

kokoisten partikkeleiden jakaumia, ndhd&an, ettd kammion séteelld 7 cm jakaumat
ovat ldhempénéd toisiaan ja siten, joka kohdasta l6ytyy todennédkéisemmin kaiken
kokoisia partikkeleita, poikkeuksena kuvaajan oikea laita. Jos mietitdéan kuitenkin
laitteen toimintaa kdytdnnossé niin kammion pohjalle tuleva mikroskooppilasi voi-
daan asettaa niin, ettei se tule aivan kammion reunaan, jolloin reunan poikkeama
el haittaa laitteen toimintaa. Taman perusteella kammion séiteen arvona kaytetadn

7 cm seuraavissa simulaatioissa.
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Kuva 17. Partikkelijakauma kammion pohjalla eri esikammion séiteen ja paineen
arvoilla. Partikkelit on jaettu kolmeen luokkaan partikkelikoon mukaan.

5.5 Malli 5: Esikammion side ja paine

Mallissa 5 tutkitaan miten esikammion koko ja paine vaikuttavat partikkeleiden ja-
kaumaan. Esikammion kokoa sdddetadn sen siteen r.; avulla. Edellisissd malleissa
rep:l arvo oli 3 cm ja paineen 800 kPa. Muutetaan esikammion sddettd ja painet-
ta kiyttdméalla parametrienpyyhkéisyé siten, etté r., saa arvot (2, 3, 4) cm ja jo-
kaisella 7¢,:n arvolla painelle p annetaan arvot (400, 600, 800) kPa. Tutkimuksen
aika-askeleet ja muut parametrit ovat edellisten mallien mukaisia.

Kuvassa 17 on esitetty partikkelijakauma kammion pohjalla jaoteltuna partik-
kelikoon mukaan eri kammion séteen ja paineen arvoilla. Kuvasta ndhdéaan, etté

esikammion sédteen kasvaessa jakauma vinoutuu vasemmalle. My6s painetta nostet-
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taessa suuremmilla séteen arvoilla (3 ja 4 cm) voidaan havaita samaa ilmioté. Kun
rer = 4 cm, kuvaajien oikeaan laitaan kertyy huomattava maara pienié partikkeleita,
joka on ollut ongelma myos aiemmissa malleissa.

Kaikista tasaisimmat jakaumat saavutetaan r.:n arvolla 2 cm. Paineen muu-
toksilla on pientd vaikutusta jakaumaan kyseiselld sdteen arvolla siten, etté tasaisin
jakauma saavutetaan suurimmalla paineen arvolla p = 800 kPa ja epitasaisin pie-
nimmalld p = 400 kPa. Paineen muutokset vaikuttavat eniten pieniin partikkeleihin,

joka nékyy edelld mainituissa kuvaajissa.
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6 Pohdinta

Simulaatioiden kahden ensimméisen mallin tarkoitus oli varmistaa, ettd agglomeraa-
tit dispergoituvat. Téta varten suuttimen sddettd muokattiin niin, ettd ilmavirran
nopeus maksimoitiin kupin kohdalla. Suuttimen sédteen arvolla 1,5 mm nopeus ylitti
400 m/s useamman sekunnin sadasosan ajan, jossa ajassa suurin osa partikkeleista
on jo ehtinyt poistua kupista. Monissa toimivissa aerodynaamisissa dispergointilait-
teissa nopeus suuttimen nokan lahelld on samaa suuruusluokkaa [11, 12, 28|. No-
peuden ollessa pienempi noin 100 m/s, kithdytyksestd aiheutuvat dispersiovoimat
eivat riitd hajottamaan lujimpia agglomeraatteja [43]. Tamén tyon laite eroaa myos
edelld mainituista laitteista siten, ettd jauhenéyte on kupissa keskelld suuttimesta
tulevaa ilmavirtaa, eikd jauhetta vapauteta ilmavirran sivusta kuten eduktorityypin
laitteissa. Tarkastelemalla partikkeleiden ja fluidin suhteellista nopeutta pystytaéan
paremmin arvioimaan dispergointimekanismeja ja -tehokkuutta.

Mallissa 2 tarkasteltiin partikkeleiden ja fluidin suhteellista nopeutta eri kuppi-
vaihtoehdoilla. Suhteellisen nopeuden suuruus ei ole taysin vertailtavissa kirjallisuu-
desta loytyvien simulaatioiden kanssa, silla tédssa simulaatiossa tarkasteltiin suhteel-
lista nopeutta yksittéisiin partikkeleihin suurempien agglomeraattien sijaan. Samas-
sa virtauksessa suhteellinen nopeus on kuitenkin verrannollinen partikkelin kokoon
ndhden inertian vuoksi. Simulaatioissa raja-arvo, jossa agglomeraatit hajosivat on
20-50 m/s riippuen agglomeraatin koosta (0,766-2,37 mm) ja dispergoituminen ta-
pahtuu ldhes valittomésti [26, 27|. Voidaan siis olettaa, ettd laitteessa syntyy tar-
peeksi kova virtaus edelld mainitun kokoisten agglomeraattien dispergoimiseksi, kun
cn arvolla -1,3 ecm suurimman osan partikkeleista suhteellinen nopeus ylitti 50 m/s.
Agglomeraatin koon pienentyessé dispergoimisesta tulee vaikeampaa, jonka vuoksi
tamén simulaation perusteella ei voida varmistaa, ettd kaikista pienimmét agglome-
raatit hajoavat.

Simulaatiossa partikkelit eivét vaikuta toisiinsa, jonka vuoksi niiden vélisid tor-
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méyksid ei voida mallintaa. Térméaykset ovat useissa laitteissa térked dispergointi-
mekanismi, silld torméyksen aiheuttamat voimat ovat jo suhteellisen pienissd no-
peuksissa riittdvia hajottamaan agglomeraatteja [6, 44|. Jos oletetaan, ettd kupissa
syntyvéit tormaykset riittavit hajottamaan agglomeraatteja niin talloin dispersiote-
hokkuus riippuu torméysten todennékdisyydesté yhtalon 31 mukaisesti. Tormaysten
todennéakoisyys kasvaa mitd kauemmin agglomeraatit ovat kupissa. Taméan vuoksi
torméaysten aiheuttama dispersio on tehokkainta kun ¢ = —1,3 tai —1,4 cm.

Malleissa 3 ja 4 muokattiin kammion muotoja, jotta partikkelit levittaytyisivit
tasaisesti kammion pohjalle. Mallissa 3 testattiin neljaa erilaista kansivaihtoehtoa,
joiden valilld oli huomattavia eroja partikkelijakaumia tarkasteltaessa. Kaikista pie-
nimpien partikkeleiden kerddntymisté laitteen reunaan ei pystytty taysin eliminoi-
maan yhdellakdin kansivaihtoehdolla. Osittain pyoristetylld kannella saatiin tasai-
sin partikkelijakauma. Suuret eroavaisuudet eri kansivaihtoehtojen vélilla tarkoittaa,
ettéd partikkelijakauma on herkkd kannen muutoksille ja téten vield optimaalisempi
kannenmuoto voitaisiin saavuttaa lisdsimulaatioilla, joissa tehtéisiin pienid muutok-
sia osittain pyoristettyyn kanteen.

Mallissa 4 muutettiin kammion siddetté, josta parhaaksi vaihtoehdoksi valittiin
Tkammio = ( cm. Kuvasta 16 on havaittavissa trendi, jossa siddettd kasvatettaessa
jakauman huippu siirtyy oikealle. Kammion séteen arvoilla 7 ja 7,5 ¢cm huippu on
ldhelld keskikohtaa, kun taas arvoilla 8 ja 9 cm huippu on jo selvésti oikeassa reu-
nassa. Kammion sédettd arvosta 7 cm, ei voida juurikaan pienentédd, etteivit par-
tikkelit ole liian lahekkain tai padllekkéin. Séadetta vaihdettaessa 7 cm:std 7,5 cm:in
partikkelijakauma ei muutu paljoa, joten 7 cm voidaan todeta olevan hyvin ldhella
optimaalista sadetta télle laitteelle.

Mallissa 5 testattiin esikammion séteelle ja paineelle kolmea arvoa. Esikammion
tilavuuden ja paineen muutokset vaikuttavat suuttimesta tulevan suihkuvirran no-

peuteen ja kestoon, miké puolestaan vaikuttaa kammion turbulenttisiin virtauksiin.
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Taulukko ITI. Optimaaliset parametrien arvot.

Parametri Arvo
T suutin 175 [mm]
c -1,3 |em]

Kansi Osittain pyoristetty

Tkam 7 [Cm]
Tek 2 [Cm]
p 800 [kPa]

Suurilla kammion séteen arvoilla partikkelijakauma vinoutui oikealle. Koska esikam-
mion koon suurentaminen vaikuttaa suihkuvirran kestoon, kammioon voi syntya
voimakkaampia virtauksia, jotka ohjaavat partikkeleita tiettyyn kohtaan. Kammion
sateeksi valikoitui 2 cm, jolla saatiin tasaisin partikkelijakauma. Paineen kasvattami-
nen ei aiheuttanut yhta selvda muutosta, mutta sillé oli vaikutusta erityisesti pienten
partikkeleiden jakaumaan. Siteen ollessa 2 cm, tasaisin jakauma saatiin suurimmalla
paineen arvolla p = 800 kPa.

Lopputulokset valituista parametrien arvoista 10ytyvéit taulukosta III. Simulaa-
tioilla pystyttiin tyydyttavasti osoittamaan agglomeraattien hajoaminen ja huomat-
tavasti parantamaan kammion pohjalle laskeutuvaa partikkelijakaumaa. Agglome-
raattien hajoamiseen liittyvéit epavarmuustekijat johtuvat ldhinnd mallin yksinker-
taistuksista, jossa agglomeraattien lujuutta eikd partikkeleiden vélisia voimia voitu
mallintaa. Simulaatiot kuitenkin osoittivat, etté laitteessa partikkeleihin kohdistuu
vastaavia voimia kuin osassa toimivista laitteista. Tamén vuoksi voidaan olettaa,
ettéd laite dispergoi agglomeraatteja vastaavalla tehokkuudella. Simulaatioissa kéy-
tettiin 10-100 pm:n kokoisia partikkeleita. Laite todennikoisesti soveltuu vastaavan
kokoisista partikkeleista koostuvien agglomeraattien dispergointiin. Tarkempi ana-
lyysi kuinka pieniin partikkeleihin laite soveltuu, vaatii kuitenkin lisdtutkimuksia.

Partikkelijakaumaan saatiin selvid muutoksia optimoinnin avulla ja lopuksi jakau-
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masta saatiin ldhes tasainen. Simulaatiot olivat laskennallisesti hyvin raskaita, joka
rajoitti testattujen parametrien arvojen maaraé. Vaikka tulos on jo hyvé, on lisdop-
timoinnille viela varaa.

Kokeelliset tulokset voivat poiketa simulaatioista, silld simulaatioissa on useita
epavarmuustekijoitd. Mallissa tehdyt yksinkertaistukset kuten partikkeleiden véli-
sen vuorovaikutuksen puute ja partikkeleiden alhainen ma#ra ovat yksi esimerkki.
Liséksi turbulenttisen mallin tarkkuus vaikuttaa fluidin virtaukseen ja siten partik-
kelijakaumaan. Laite kannattaa valmistaa osista, jotka ovat helposti vaihdettavissa,

mikali kokeelliset tulokset eroavat selvisti simulaatioista.
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7 Yhteenveto

Tyon teoriaosuudessa kasiteltiin koheesiovoimia ja -malleja, dispergointimekanisme-
ja ja dispergointilaitteita. Osittain nédiden pohjalta suunniteltiin aerodynaaminen
dispergointilaitelaite, joka hajottaa agglomeraatit paineilman avulla kammioon, jos-
ta ne laskeutuvat mikroskooppilasille.

Laitteen parametrien optimoimiseksi luotiin COMSOLin CFD ja Particle tracing-
moduuleiden avulla malli, jolla voidaan analysoida partikkeleiden liikkeité laitteessa.
Optimoitavia parametreja olivat suuttimen séde, ndytekupin syvyys, kammion kansi
ja séde seké esikammion sidde ja paine. Ndiden parametrien optimoimiseksi luotiin
viisi mallia, joissa parametrejéd muokattiin yksitellen edella luetellussa jarjestyksessa,
poikkeuksena esikammion séde ja paine, joita muokattiin samanaikaisesti.

Suuttimen séteen ja kupin syvyyden avulla pyrittiin varmistamaan agglomeraat-
tien dispergoituminen. Valituilla parametreilld laitteeseen syntyy voimakkaita vir-
tauksia, jotka hajottavat varmasti agglomeraatteja, joilla on pieni lujuus. Simulaa-
tioiden yksinkertaistuksien seké tulosten verrattavuuden takia, ei voida kuitenkaan
tietdd tarkasti minka lujuiset ja kuinka suuri osa agglomeraateista hajoaa. Tama
vaatii siis lisatutkimuksia joko simulaatioiden avulla tai kokeellisesti.

Kammion kannen ja sdteen muutoksilla optimoitiin partikkelijakaumaa kammion
pohjalla mahdollisimman tasaiseksi. Kannen muutoksilla huomattiin olevan suuria
vaikutuksia jakaumaan. Kannen muodolle on niin monia mahdollisuuksia, ettd sen
muotoa on todennékoisesti mahdollista muokata vield optimaalisemmaksi. Kammion
sateen kasvattaminen siirsi jakauman huippua oikealle, jonka vuoksi optimaalisin ar-
vo oli pienin testatuista. Lopuksi esikammion sddettd ja painetta muuttamalla tar-
kasteltiin partikkelijakaumaa. Suuremmilla sdteen arvoilla partikkelit kasaantuivat
vasemmalle ja pienimmalla sdteen arvolla saatiin tasaisin jakauma. Paineen muu-
tokset vaikuttivat eniten pieniin partikkeleihin.

Parametrien muutoksilla pystyttiin vaikuttamaan laitteen toimintaan ja lopulta
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kammion pohjalle saatiin ldhes tasainen jakauma. Simulaatioihin liittyy kuitenkin
monia epavarmuustekijoitéd, jonka vuoksi joko simulaatioiden tai kokeellisten jatko-

tutkimuksien avulla tuloksien tarkkuutta voitaisiin paremmin arvioida.
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