Deionizacia ako nastroj na rieSenie globalneho problému s nedo-
statkom pitnej vody

Voda je jednou z najvzacnejSich surovin na planéte.
Podla UNESCO 2006 UN svetovej spravy o vyuzivani vody, vodné
zdroje sa zmensuju a kvalita vody sa v mnohych castiach sveta
zhorsuje, zatial co dopyt sa stale zvysSuje. Predpoklada sa, ze
svetova populacia dosiahne 8,5 miliardy pred rokom 2030, co
spodsobi 30% narast v spotrebe vody, zatial co bude pokrytych len
60% tohto dopytu. Kedze sucha su stale castejsie, odsolovanie
vody sa zmeni z docasneho riesenia na dlhodobée a uz teraz je
hlavnym predmetom vyskumu v mnohych vedeckych centrach.

Kapacitna deionizacia (CDI) je jednou 2z metod
odstranovania rozpustenych soli z poloslanych vod, ktora je
potencialnou metdédou odsolovania pitnej vody. Tato metoda je
zalozena na zhromazdovani ionov na povrchu elektrod pod
vplyvom aplikovaného elektrického napatia. Tento jav sa vola
elektro-vstrebavanie. Spomenme nasledujuce vyhody CDI: pocas
cyklov odsolovania a regeneracie nie su potrebne ziadne
chemikalie a pouzité napatia su celkom slabé, aby sa predislo
elektrolyze vody. Vdaka tomu je tato technologia odsolovania
vody neznecistujuca, priatelska k zivotnému prostrediu
a energeticky a ekonomicky efektivna v porovnani s tradicnymi
technikami ako je tepelna destilacia, spatna osmoza
a elektrodialyza.

Sucasnost priniesla rychly rozvoj v oblasti roznorodosti a
pouzitelnosti uhlikovych nhanomaterialov. Hlavnou vyhodou
tychto pohlcovacov je moznost kontrolovanej syntézy réznych
tvarov ako nanotrubky, nanorohy, nanozvitky, nanokuzely a iné.
Uzito¢nost tychto materialov je urc¢ena hlavne ich vlastnostami
(@ vynikajucimi moznostami upravit ich), ako vnutorné steny,
porovita struktura a chemicke vlastnosti povrchu.

Kedze elektro-vstrebavanie je povrchovy proces, jednou
zo ziadanych vlastnosti elektrody je velka plocha povrchu. Okrem
toho by tento material mal byt dobrym elektrickym vodicom.
Uhlikové pohlcovace splnaju tieto ocakavania velmi dobre. Preto
stanovenie, pochopenie a vysvetlenie zakonitosti tykajucich sa
procesu deionizacie, ktory sa deje v poroch uhlikovych
materialov, je zasadné pre dizajn a optimalizaciu techniky CDI.
Molekularne simulacie su délezitym nastrojom rozsirovania nasho
poznania. Virtualne experimenty umoznuju systematicky skumat
rozne kombinacie faktorov, ktoré ovplyvnuju proces CDI, tj.
mikrostrukturu, povrchovud chémiu a podsobiace napatie.
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Molekularne simulacie navyse ukazuju mechanizmy tohto
procesu na urovni atbmov, ¢o je nemozne v ramci typickych
experimentalnych postupov.

Nas vyskum pokryva tuto oblast. Pouzili sme simulaciu
molekularnej dynamiky, aby sme urcili a vysvetlili vSeobecnée
pravidla urcujuce spravanie ionov na nabitych (a nenabitych)
uhlikovych povrchoch. Okrem iného sme sa zameriavali na vplyv
chemickych vlastnosti povrchu. Vplyv tejto zlozky nie je znamy,
lebo bol casto zanedbavany v inych studiach. Nas vyskum bol
mozny len vdaka pristupu k superpocitacom v klastri Eagle,
dostupnom v Poznanskom superpocitacovom a sietovom
centre. Realisticky obraz komplexnych vlastnosti skumanych
uhlikovych materialov si vyzaduje vytvorenie primerane velkych
simulovanych systémov. To spodsobuje, ze si tieto simulacie
vyzaduju velmi vela casu. Tento fakt v kombinacii s potrebou
opakovat tieto simulacie pre mnoho rdznych systemov
znamena, ze nas vyskum by nebol mozny bez pristupu
k vypoctovemu vykonu, ktory poskytuje PSNC.
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