Deionizace jako cesta k vyreSeni globalniho problemu nedostatku
pitné vody

Voda je jednim z nejvzacnégjsich zdroju na nasi planeté.
Podle reportu UNESCO o stavu vody ve svéte z roku 2006 se na
mnoha mistech planety zasoby vody tenci a jeji kvalita se
zhorsuje, zatimco spotreba roste. V roce 2030 dosahne svetova
populace podle predpovedi cCisla 8,5 bilionu lidi, coz odpovida
30% narustu globalni poptavky po vode, pricemz pouze 60 %
bude pokryto. Jelikoz jsou obdobi sucha stale castgjsi, odsolovani
morske vody jiz neni jen momentalnim resenim krizové situace,
ale stava se dlouhodobym fresenim, a tim padem take
predmetem vyzkumu mnoha vedeckych center.

Kapacitni deionizace (CDI) je jednou z mnoha metod,
pomoci které se da z brakickeé vody odstranit rozpusténe soli, a je
tedy rovnéz potencialni metodou pro odsolovani pitné vody. Tato
metoda je zalozena na akumulaci iontu na povrchu elektrod pod
vlivem aplikovaného elektrickeho napéti. Tento jev se nazyva
elektrosorpce. Ve srovnani s tradicnimi technologiemi, jako je
tepelna destilace, reverzni osmoéza a elektrodialyza, ma CDI
nasledujici vyhody: béhem cyklu odsolovani a regenerace nejsou
zapotrebi zadné chemikalie a aby se zabranilo elektrolyze vody,
jsou aplikovana napéti pomeérné nizka. To Cini danou metodu pro
odsolovani vody ekologickou, Setrnou k zivotnimu prostredi
a energeticky i financné efektivni.

V poslednich letech doslo k rychlému vyvoji celé rady
ruznorodych uhlikovych nanomaterialt. Hlavni prednosti téchto
adsorbentu je moznost rfizené syntézy jejich ruznych forem, jako
jsou nanotrubice, nanorohy, nanocary, nanokony a dalsi.
UziteCnost zminénych materidlu je primarné urCena jejich
vlastnostmi (a velkymi moznostmi jejich modifikace), jako je
vyvinuty vnitfni povrch, porézni struktura a chemicka povaha
povrchu.

Jelikoz je nonosorpce proces probihajici na povrchu
elektrody, patfi mezi jednu ze zadoucich vlastnosti materialu, ze
ktereho je vyrobena, velka povrchova plocha. Navic musi byt
zvoleny material dobry elektricky vodic. Uhlikove adsorbenty
skvéle splnuji oba tyto predpoklady. Vysvétleni a porozumeni
prubéhu procesu deionizace v porech uhlikovych materialt jsou
dulezita pro vyvoj a optimalizaci metody CDI. Molekularni
simulace jsou pak vyznamnym nastrojem potrebnym pro ziskani
znalosti v této problematice. Virtualni experimenty umoznuiji
systematicky prozkoumat ruzne kombinace faktoru, jako jsou
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mikrostruktura, povrchova chemie a pouzité napeti, které
procesy CDI ovlivauji. Navic molekularni simulace dovoluji
prozkoumat i mechanismy probihajicich procest na atomarni
urovni, coz u béznych experimentd neni mozne.

Skupina védcu zminéna vyse pouziva dynamicke
molekularni simulace k urceni a vysvetleni zakladnich pravidel,
ktera popisuji chovani iontt na povrchu uhlikovych materialu
pod proudem i bez privodu proudu. Zamerili se mimo jine i na
chemickeé reakce probihajici na povrchu. Jejich vliv jesté nebyl
dostatecne popsan, jelikoz bylv mnoha jinych studiich prehlizen.
Popsany vyzkum se realizoval diky superpocitaci Eagle, ktery
provozuje Poznanske superpocitacove a sitove centrum. Aby byl
ziskany obraz studovanych uhlikovych materiald komplexni,
musi se provest fada simulaci. Takove simulace jsou casove
velmi narocne. Vyzkum podobneho typu neni mozneé realizovat
bez pristupu k vypocetnim zdrojum, jakeé poskytuje PSNC.
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