Dejonizacja jako sposob rozwigzania globalnego
niedoboru wody pitnej

problemu

Woda jest jednym z najcennigjszych zasobow planety.
Wedtug Swiatowego Raportu UNESCO na temat Wody z 2006 r.
zasoby wody kurcza sie, a jej jakosc pogarsza sie w wielu
czesciach swiata. Jednoczesnie, zapotrzebowanie na wode wciaz
rosnie. Przewiduje sie, ze Swiatowa populacja osiagnie 8.5
miliarda do 2030 r. co spowoduje 30% wzrost globalnego popytu
na wode, podczas gdy tylko 60% tych potrzeb zostanie
zaspokojone. Wraz z coraz czestszymi suszami odsalanie wody
morskiej staje sie koniecznoscig i w konsekwencji jest przed-
miotem badan w wielu osrodkach naukowych.

Dejonizacja pojemnosciowa (ang. capacitive deioni-
zation, CDI) jest jedng z metod usuwania rozpuszczonych soli
z wody obecnie traktowana jako perspektywiczna technika
odsalania wody pitnej. U jej podstaw lezy akumulacja jonow na
powierzchni elektrod pod wptywem przytozonego napiecia
elektrycznego. Takie zjawisko okresla sie mianem elektrosorpgiji.
Wsrod zalet metody CDI mozna wymieni¢ brak koniecznosci
stosowania chemikaliow podczas cykli odsalania i regeneracji
oraz dosc niskie napiecie robocze (aby uniknac elektrolizy wody).
Czyni to te technologie przyjazng dla srodowiska, energo-
oszczedng i optacalng w porownaniu z  tradycyjnymi
technologiami, takimi jak destylacja termiczna, odwrdcona
osmoza i elektrodializa.

W ostatnich latach obserwuje sie gwattowny wzrost
zarowno skali wytwarzania, jak i roznorodnosci nanomateriatow
weglowych. Gtowng zaletg tych adsorbentéw jest mozliwosc
kontrolowanej syntezy roznych form, takich jak nanorurki,
nanorogi, nanoslimaki, nanostozki i inne. Ich uzytecznosc¢ zalezy
przede wszystkim od witasciwosci, takich jak rozwinieta
powierzchnia wewnetrzna, struktura porowata i chemiczny
charakter powierzchni.

Poniewaz elektrosorpcja jest procesem powierz-
chniowym, jedna z pozadanych cech materiatow elektrodowych
jest duze pole powierzchni. Dodatkowo powinny one dobrze
przewodzi¢ prad elektryczny. Adsorbenty weglowe doskonale
spetniaja te oczekiwania. Dlatego tez wyznaczenie, zrozumienie
i wyjasnienie prawidtowosci dotyczacych procesu dejonizacji
zachodzacych w porach materiatow weglowych maja zasadnicze
znaczenie dla projektowania i optymalizacji metody CDI.
Symulacje molekularne sg waznym narzedziem poszerzajgcym
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nasza wiedze. Wirtualne eksperymenty umozliwiaja syste-
matyczne badanie wptywu roznych kombinagji czynnikow
wptywajacych na omawiany proces, tj. mikrostruktury, chemi-
cznej natury powierzchni i przytozonego napiecia. Ponadto
symulacje komputerowe dajg bezposredni wglad w mechanizm
procesu na poziomie atomowym, co jest niemozliwe podczas
typowych badan eksperymentalnych.

W celu okreslenia i wyjasnienia ogoélnych prawidto-
wosci  dotyczacych zachowania jondw na natadowanych
(i nienatadowanych) powierzchniach weglowych stosujemy
symulacje metodami dynamiki molekularnej. Zajmujemy sie
miedzy innymi wptywem chemicznej natury powierzchni, ktory
to czynnik jest czesto zaniedbywany w innych badaniach, przez
co jego efekty nie sg dostatecznie poznane. Wykonanie naszych
badan stato sie mozliwe dzieki dostepowi do superkomputerdw
sktadajacych sie na klaster Eagle w Poznanskim Centrum
Superkomputerowo-Sieciowym. Realistyczne odzwierciedlenie
ztozonej natury badanych materiatdow weglowych wymaga
konstrukcji odpowiednio duzych komoérek symulacyjnych, co
czyni takie modelowanie bardzo czasochtonnym. Fakt ten
W potaczeniu z koniecznoscig przeprowadzania symulacji dla
wielu uktadow sprawia, ze nasze badania bytyby niemozliwe bez
dostepu do mocy obliczeniowej zapewnianej przez PCSS.
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