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Sammanfattning

I samband med det globala samhdllets 6kande populationsméangd och ekonomiska
utveckling oOkar féarskvattenkonsumtionen och mangden avloppsvatten som
produceras. Avloppsvatten behéver renas innan det slapps ut for att inte paverka
miljon negativt. En av de vanligaste vattenreningsteknikerna &r aerob biologisk
rening, for vilken bottenluftningen — da luftbubblor trycks ut genom diffusorer i
botten pa reningsreaktorn for att syresitta avloppsvattnet — ar den mest
energikravande processen. Syretransportshastigheten fran luftbubblorna till
avloppsvattnet paverkas negativt av narvaron av surfaktanter, vilket ar en vanligt
forekommande fororening bade i kommunala och industriella avloppsvatten.

For att sakerstalla en tillracklig reningsgrad sa energieffektivt som majligt kravs
forstaelse for syretransporten i bottenluftningssystem, och vid dimensionering av nya
system och kalibrering av existerande system behdvs verktyg som kan underléatta for
forutsdgandet av syretransportshastigheten. Syftet med studien var att utveckla ett
numeriskt verktyg for att uppskatta syretransportshastigheten vid bottenluftning i
labbskalesystem och bidra till kunskapsbasen betraffande syresattningen i
surfaktantldsningar. Det primara malet var at ta fram en CFD-modell kopplat med
en masstransportsmodell som kan forutsdga syretransportshastigheten i
bubbelkolumner med rent vatten, och det sekundéra malet var att anvanda modellen
for vatten innehallande surfaktanten laurinsyra (DDA) och identifiera alternativ for
vidareutveckling av modellen sa att den dven kan hantera surfaktantlosningar.

Modellen byggdes i COMSOL Multiphysics 5.5 och inkluderade en tvadimensionell
axisymmetrisk  geometri, URANS-ekvationer och standard k-¢ for
turbulenshantering och en Euler-Euler mixture-modell for tvafasmodelleringen.
Masstransportsteorierna tva-filmsteorin, Higbies penetrationsteori samt advektions-
diffusionsekvationen anvandes for att modellera syretransporten. Bubbeldiametern
ar en viktig parameter i flera ekvationer och for att uppskatta en representativ
genomsnittlig diameter for bubbelstorleksfordelningen berdknades Sauter Mean
Diameter baserat pa experimentella data for olika kombinationer av luftfloden och
DDA-koncentration.

Resultaten fran simuleringarna angéende syretransportshastigheten i rent vatten
visades stamma val 6verens med experimentella data vid laga luftfloden, dar
skillnaden for den volymetriska masstransportskoefficienten var 0,7 % och 3,3 % for
luftflodena 0,1 respektive 0,2 I/min. Vid luftflédet 0,3 I/min var skillnaden 14 %;
eftersom stromningsregimen blir mer heterogen vid hogre luftfléden tenderar
modellen att Gverskatta syretransportshastigheten. | vatten innehallande surfaktanter
Overskattade modellen syretransportshastigheten eftersom adsorptionen av
surfaktanter pa bubbelytorna — och tillhérande minskning av masstransports-
koefficienten — inte modellerades. Antingen behdver en korrektionsfaktor for
masstransportskoefficienten — baserad pa skillnaden mellan simulerade resultat och
experimentella data — tas fram och tillampas, eller sa behover den bakomliggande
teorin for berékning av syretransporten omprovas. Eventuellt skulle masstransporten
av surfaktanter och adsorptionen pa bubbelytorna kunna modelleras for att mer
precist efterlikna verkligheten.



Abstract

In connection with a global population increase and economic development, the
consumption of freshwater and the production of wastewater is increasing.
Wastewater needs to be treated to convert it into an effluent that can be safely
released without negative environmental impacts. One of the most common
wastewater treatment technologies is aerobic biological treatment, where bottom
aeration — the procedure of pumping air through submerged diffusers which generate
bubbles to oxygenate the wastewater — is the most energy demanding process. The
oxygen transfer rate from air bubbles to wastewater is negatively affected by the
presence of surfactants, a ubiquitous contaminant in both municipal and industrial
wastewaters.

To assure a sufficient treatment efficiency as energy efficiently as possible, an
understanding of the oxygen transfer process in bottom aeration systems is
necessary, and for designing of new systems and calibration of existing ones, tools
facilitating prediction of the oxygen transfer rate are required. The purpose of this
study was to develop a numerical tool to estimate the oxygen transfer rate for lab-
scale bottom aeration systems and to contribute to the basis of knowledge regarding
oxygenation of surfactant solutions. The primary goal of the study was to develop a
CFD-model coupled with a mass transfer model to predict the oxygen transfer rate
in bubble columns containing clean water, and the secondary goal was to apply the
model to water-based solutions of the surfactant lauric acid (DDA) and identify
options for further development of the model to make it applicable for surfactant
solution systems.

The model was developed with COMSOL Multiphysics 5.5 and included a two-
dimensional axisymmetric geometry, URANS-equations and standard k-¢ to for
turbulence modelling, and an Euler-Euler mixture model for the two-phase flow. For
oxygen transfer modelling the two-film theory, Higbies penetration theory and the
advection-diffusion equation were used. Bubble diameter is an important parameter
in several of the equations used and the Sauter Mean Diameter was calculated to
represent the average bubble diameter, based on available experimental data for
different combinations of air flow rate and DDA-concentration.

Results of the simulations regarding the oxygen transfer rate in clean water fit well
with experimental data at lower air flow rates, and the difference for the volumetric
mass transfer coefficient was 0,7 % and 3,3 % for the air flow rates 0,1 I/min and 0,2
I/min, respectively. For the air flow rate 0,3 I/min the difference was 14 %; because
of the flow regime being more heterogenous at higher air flow rates, the model tends
to overestimate the oxygen transfer rate. In surfactant solutions the model
overestimated the oxygen transfer rate due to surfactant adsorption on the bubble-
water interface — and the consequent decrease of the mass transfer coefficient — not
being modelled. Either a correction factor for the mass transfer coefficient — based
on the difference between simulated results and experimental data — needs to be
calculated and applied, or the underlying theories describing the oxygen transfer
require revision. Potentially the mass transfer and interfacial adsorption of
surfactants could be modelled to emulate reality more accurately.
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Lista 6ver forkortningar

Forkortning Forklaring

ASM
BSD
CMC
CFD
DBL
DNS
DO
FEM
LES
OTE
OTR
OUR
PBM
RANS
URANS

Aktivslammodell (Activated Sludge Model)
Bubbelstorleksférdelning (Bubble Size Distribution)
Kritisk micellkoncentration (Critical Micelle Concentration)
Computational Fluid Dynamics

Diffusionsgréansskikt (Diffusion Boundary Layer)

Direct Numerical Simulation

Lost syre (Dissolved Oxygen)

Finita elementmetoden (Finite Element Method)
Large Eddy Simulation

Syretransportseffektivitet (Oxygen Transfer Efficiency)
Syretransportshastighet (Oxygen Transfer Rate)
Syreupptagningshastighet (Oxygen Uptake Rate)
Population Balance Model

Reynolds-Averaged Navier-Stokes

Unsteady Reynolds-Averaged Navier-Stokes
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1 Inledning

Det globala samhéllets kontinuerligt dkande populationsmangd och ekonomiska
utveckling leder till 6kad generell konsumtion av resurser som féarskvatten, och en
Okad méngd restprodukter som avloppsvatten som behdver hanteras (Sato et al.
2013). Den storsta delen av den globala farskvattenanvéndningen (92 %) har
rapporterats ga till konstbevattning och behovet av konstbevattning véntas 6ka med
den okande populationsmangden och konsumtionsnivan (D'Odorico et al. 2018).
Tillgangen till farskvatten ar globalt sett ojamnt fordelad déar vissa regioners behov
enkelt tillfredsstélls, medan farskvattenbrist ar vanligt férekommande i regioner med
ett torrare klimat; efterfragan pa farskvatten rapporterades Gverstiga tillgangen for
40 % av den globala populationen ar 2000, en siffra som har uppskattats stiga till 60
% ar 2025 (Sato et al. 2013). Farskvatten som anvands till konstbevattning &ar svart
att atervinna, men industriella och kommunala avloppsvattenstrémmar kan renas och
ateranvandas for olika andamal.

Utover att anvanda reningsteknik for avioppsvattenstrommar for att atervinna vattnet
fyller reningen funktionen att avlagsna miljoskadliga substanser fran strommarna
innan de slapps ut i miljon. Fororeningar i avloppsvatten kan ha en negativ
miljopaverkan pa manga satt: exempelvis kan utslapp av miljogifter som
tungmetaller och vissa organiska foreningar skada ekosystem och ha en negativ
paverkan pa manniskors hélsa, och utslapp av naringsamnen som kvave och fosfor
kan bidra till 6vergddning och syrebrist i ytvattenbottnar (Ajiboye et al. 2021; Chen
et al. 2021b). Tydliga krav och direktiv fran EU har successivt implementerats de
senaste decennierna angaende tillatna halter av olika substanser i utslappta
avloppsvattenstrommar, och existerande reningstekniker har forbattrats medan nya
har utvecklats (Naturvardsverket 2020). Aven i de globala malen for hallbar
utveckling i Agenda 2030 (United Nations 2015) inkluderas att sakerstélla
tillgangen till, och en héllbar forvaltning av, vatten och sanitet for alla” som ett av
malen. Oavsett om situationen handlar om att positivt paverka tillgangen till
farskvatten eller om att minimera miljoskadliga utslapp ar effektiv reningsteknik
centralt.

Kommunal avloppsvattenrening har i Sverige genomgatt en kontinuerlig utveckling
sedan 1960-talet da Overgddning som konsekvens av avloppsvattenutslapp
uppmarksammades pa en ny niva; kapaciteten har utokats omfattande, och idag renas
ungefar 97 % av svenska tatorters avloppsvatten med bade biologiska och kemiska
tekniker (Naturvardsverket 2020). Mindre industrier ansluts ofta till det kommunala
avloppsledningsnatet, medan manga storre industrier har egna vattenrenings-
anlaggningar. Pappers- och massaindustrin &r stor i Sverige, och forbrukar stora
mangder vatten: 2015 forbrukade pappers- och massaindustrin 824 miljoner m®
vatten jamfort med hushdllens 565 miljoner m® (Ragnar 2019). Det vattnet behéver
ocksa renas efter anvandning, och pa global niva producerar pappers- och
massaindustrin tredje mest avloppsvatten av alla industrier (Ashrafi et al. 2015).

Avloppsvattens innehall varierar mellan kommunala och industriella avloppsvatten,
samt mellan olika industrier. Reningsteknikerna som tillampas varierar ocksa
beroende pa avloppsvattnens innehall. Fororeningarna i kommunala avloppsvatten
bestar till stor del av relativt lattnedbrytbara organiska foreningar och det vanligaste



séttet att hantera just de substanserna ar genom aeroba biologiska reningstekniker,
huvudsakligen aktivslamprocessen (Kehrein et al. 2020). Pappers- och
massaindustrin producerar ocksa avloppsvatten med biologiskt nedbrytbart organiskt
material, och &ven dar anvands oftast aeroba biologiska reningstekniker som ett av
reningsstegen, vanligt férekommande &r olika varianter av aktivslamprocessen och
luftade dammar (Ashrafi et al. 2015). De biologiska reningsmetoderna &r inte
lampade for alla typer av fororeningar; reningsverk — oavsett om de ar kommunala
eller industriella — inkluderar i regel flera olika reningssteg for att hantera alla olika
substanser och nd en tillracklig reningsgrad.

Aeroba biologiska reningstekniker bygger pa att aeroba bakterier (som behdver
tillgang till 16st syre i vattnet) bryter ned organiska fororeningar i avloppsvattnet.
Nedbrytningshastigheten och effektiviteten i processen &r nara kopplade till
koncentrationen l0st syre, vilket d en av de centrala driftparametrarna som
analyseras for att kontrollera reningseffektiviteten och reningsgraden pa utflodet fran
aeroba biologiska reningssteg (Garcia-Ochoa & Gomez 2009; Pittors et al. 2014a).
For att syre ska kunna l6sas i avloppsvattnet i tillrackligt hog hastighet for att tacka
bakteriernas syreforbrukning och bibehalla en hoég nedbrytningshastighet av
fororeningar kréavs luftningstekniker, vilket dartill bidrar till omblandningen av
avloppsvatten och -slam (biomassan av bakterier) som i sin tur ocksa oOkar
reningseffektiviteten (Baquero-Rodriguez et al. 2018). Den vanligaste
luftningstekniken ar bottenluftning, dar luft trycks ned genom ror till diffusorer
placerade nara botten pa reningsreaktorn, och vidare ut genom sma oppningar for att
producera bubblor med hdg specifik gransytarea dar syre kan transporteras fran
luften till avloppsvattnet (Amaral et al. 2017; Drewnowski et al. 2019; Pittors et al.
2014a).

Aktivslamtekniker har utvecklats och optimerats under Iang tid, och har kontinuerligt
pavisat hog reningseffektivitet for organiskt material och naringsamnen, men en
nackdel med tekniken &r det hdga energibehovet som luftningen medfor.
Aktivslamsprocesser har rapporterats sta for upp till 1 % av den totala
elforbrukningen i utvecklade lander, och bottenluftningen ar det klart mest
energikravande steget i aktivslamsprocesser (Meerburg et al. 2016).
Bottenluftningen kan sta for 45 till 90 % av ett reningsverk totala elférbrukning,
beroende pa reningsverkets storlek och vilka tekniker som anvands (Amaral et al.
2017; Baquero-Rodriguez et al. 2018; Drewnowski et al. 2019; Karpinska &
Bridgeman 2016). Utover det kan bottenluftningen sta for upp till 49 % av de totala
kostnaderna (Drewnowski et al. 2019).

Kunskap angaende — och forstaelse for faktorerna som paverkar — parametrar som
syretransportshastigheten fran luftbubblorna till avloppsvattnet (OTR — Oxygen
Transfer Rate), bakteriernas syreupptagningshastighet (OUR — Oxygen Uptake
Rate), hur stor andel av syret som lamnar diffusérerna som hinner l6sa sig i vattnet
(OTE — Oxygen Transfer Efficiency) och koncentrationen 16st syre (DO — Dissolved
Oxygen) ar viktigt for att kunna optimera luftningsprocessen och minimera
energiforbrukningen (Pittors et al. 2014a). Kontinuerlig 6vervakning av DO och
foljande anpassning av luftflédet har exempelvis visats kunna sanka elférbrukningen
for luftning med 26 % (Guven et al. 2019).

En vanligt forekommande typ av fororening i bade kommunala avloppsvatten och
avloppsvatten fran pappers- och massaindustrin ar sa kallade surfaktanter (ytaktiva
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amnen). Surfaktanter interagerar med grénsytorna mellan substanser, samt med
gréansytorna mellan termodynamiska faser av samma substans (Palmer & Hatley
2018). Surfaktanter forekommer i manga vardagliga produkter som exempelvis tval
och tvattmedel — som efter hushallsanvandning slutligen hamnar i kommunala
reningsverk — och férekommer ocksa naturligt i form av bland annat fettsyror som
patraffas i avloppsvatten fran pappers- och massaindustrin (Ashrafi et al. 2015;
Baquero-Rodriguez et al. 2018; Jimenez et al. 2014). Surfaktantkoncentrationen i
kommunala avloppsvatten ligger ofta runt 10-20 mg/l, medan den kan na upp mot
300 mg/l i vissa industriella avloppsvatten (Dereszewska et al. 2015). Nérvaron av
surfaktanter har visats paverka syretransporten vid luftning av avloppsvatten
negativt, som foljd av interaktionen med grénsytan mellan luftbubblor och vatten
over vilken syretransporten sker (Chen et al. 2013; Painmanakul et al. 2005; Rosso
& Stenstrom 2006).

Syretransportshastigheten vid bottenluftning paverkas av en stor méangd faktorer
utdver narvaron av surfaktanter, bland annat geometriska parametrar (exempelvis
reaktordimensioner, diffusordjup och bubbelstorlek), diffusortyp, fysiokemiska
parametrar (avloppsvattnets kemiska sammanséttning, temperatur, viskositet etc.)
och stromningsrelaterade parametrar (Baguero-Rodriguez et al. 2018; Al-Ahmady
2011; Pittors et al. 2014b). Forhallandet mellan de paverkande parametrarna och
syretransportshastigheten ar komplext och det ar svart att ta fram universella
empiriska korrelationsmodeller for att forutsdga syretransportshastigheten for alla
system. Anvandandet av numeriska metoder for att hantera den har komplexiteten i
allt fran enklare labbskalereaktorer till fullskaliga aktivslamsystem har de senaste
decennierna snabbt okat i frekvens. Systemen karakteriseras av att en mangd olika
fysikaliska, kemiska och biologiska fenomen kan paga samtidigt, och som f6ljd
kopplas ofta flera numeriska modeller samman, exempelvis CFD (Computational
Fluid  Dynamics) for  stromningen, advektions-diffusionsmodeller  for
syretransporten i vattnet och ASM (Activated Sludge Model) for biologisk aktivitet
(Karpinska & Bridgeman 2016).

Sammanfattningsvis, sa ar biologisk aerob reningsteknik viktig for att minimera
miljoskadliga utslapp och garantera tillgang till farskvatten for vérldens befolkning.
Luftningen av avloppsvatten &ar den mest energikrdvande processen for
reningsverken, och surfaktanter &r allmént forekommande, vilka har en negativ
paverkan pa syretransportshastigheten. Vid dimensionering och energi-
effektivisering av reningssystem kravs da en god forstaelse for hur luftningen och
syretransporten fungerar. Férhallandet mellan syretransportshastigheten och alla
paverkande faktorer ar komplext, och numeriska metoder blir allt vanligare for att
analysera och modellera reningssystem.

1.1 Syfte och mal

For att garantera tillracklig reningseffektivitet i ett aerobiskt biologiskt
reningssystem sa energieffektivt som mojligt kravs kunskap om syretransporten i
systemet. Vid dimensionering av nya system och kalibrering av existerande system
behovs verktyg for att forutsaga syretransporten sa att en fungerande I6sning kan
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identifieras och appliceras. Syftet med den har studien var att underlatta for
forutsdgandet av syretransportshastigheten vid bottenluftning i labbskalesystem, och
att bidra till kunskapsbasen angaende syreséttning av vatten innehallande
surfaktanter.

Malet med studien var att ta fram en numerisk modell med korta simuleringstider for
att aterskapa syresattningsprocessen i en bubbelkolumnreaktor pa labbskala. Det
primara delmalet var att simulera syresattningsprocessen och jamféra med
experimentella data for att erhdlla en modell som kan forutsaga syretransports-
hastigheten for rent vatten. Det sekundéra delmalet var att anvanda modellen for att
simulera syresattningsprocessen for vatten innehallande olika koncentrationer av
surfaktanten laurinsyra, analysera skillnaderna mellan simulerade resultat och
experimentella data, och identifiera hur modellen behover vidareutvecklas for att
kunna aterskapa syresattningsprocessen aven i surfaktantlosningar.

2 Teori

Teoriavsnittet inkluderar en beskrivning av gruppen surfaktanter och deras
fysiokemiska effekter pa gransytor; generell tvafasstromning och stromning i
bubbelkolumner; bubbelmekanik och krafter som agerar pa gransytorna mellan
bubblor och vatten; bubbeldynamik, -interaktion och bubbelstorleksfordelningar;
masstransport, inklusive diffusion, advektion och masstransport éver grénsytor
mellan luft och vatten; samt numerisk modellering och de specifika grundldggande
modulerna som anvandes i studien.

21 Surfaktanter

Bade kommunala och industriella avloppsvatten innehaller ofta surfaktanter — vilka
forekommer naturligt i form av exempelvis fettsyror, eller som framstélls for
produkter som tval och tvattmedel — som bade kan vara miljéskadliga och kan
negativt paverka reningsprocessers effektivitet (Ashrafi et al. 2015; Baquero-
Rodriguez et al. 2018; Jimenez et al. 2014). Surfaktanter &r substanser som
interagerar med gransytor mellan tva vétskor, mellan vatskor och gaser, samt mellan
vatskor och fasta dmnen. Foreningarna som inkluderas i kategorin ar vanligtvis
organiska féreningar som bestar av tva delar; med vatten som l6sningsmedel
definieras surfaktanter som foreningar som har ett hydrofilt huvud och en hydrofob
svans (se Fig. 1) (Nekoeian et al. 2019; Palmer & Hatley 2018; Tiwari et al. 2018).
I vatten-/surfaktantlésningar med tillgdngliga ytor till andra substanser orienteras
surfaktantmolekylerna sa att den hydrofila, vattenlosliga delen stannar kvar i
vattenfasen medan den hydrofoba delen hamnar pa andra sidan ytan i den andra
substansen (exempelvis i luftbubblor) (Tiwari et al. 2018).



Beroende pa vilken typ och koncentration av surfaktanter som &r narvarande i ett
system, och vilka gréansytor mellan olika substanser som &r tillgangliga, organiseras
surfaktanterna pa olika satt (se Fig. 1). | exempelvis en enkel behallare med en
vatten-/surfaktantlosning diffunderar surfaktantmolekylerna till den fria vattenytan
och i luftade system innehallande bubblor ansamlas ocksa surfaktantmolekylerna pa
grénsytorna mellan luftbubblor och vatten. Néar surfaktantkoncentrationen i den fria
l6sningen blir for hog for att mer surfaktanter ska kunna losas nas den kritiska
micellkoncentrationen (CMC — Critical Micelle Concentration) och molekylerna
borjar aggregeras i sa kallade miceller — dar de hydrofoba svansarna pekar inat och
de hydrofila huvudena &r i kontakt med vattnet (se Fig. 1) — och alla ytterligare
tillsatser av surfaktanter efter CMC &r uppnadd bildar miceller (Nekoeian et al. 2019;
Painmanakul et al. 2005).

Surfaktanter klassificeras huvudsakligen efter den elektriska laddningen i
molekylens hydrofila del (huvudet). VVanligtvis delas surfaktanterna in i fyra grupper:
katjoniska med positivt laddade huvuden, anjoniska med negativt laddade huvuden,
icke-joniska med neutralt laddade huvuden, och zwitterjoniska déar huvudena
innehaller bade positivt och negativt laddade grupper. Olika typer av surfaktanter i
kombination med olika I6sningsmedel leder till olika typer av interaktion vid
gransytor. (Tiwari et al. 2018)

Luft 1 Vatten Vatten

‘ Vatten
a) b) c) d)

Fig. 1. a) Surfaktantmolekylers struktur; ett hydrofilt huvud och en hydrofob svans. b)
Surfaktanter adsorberade pa en fri vattenyta. c) Surfaktanter adsorberade pa gransytan
mellan en luftbubbla och vatten. d) Surfaktanter organiserade i en micell.

2.1.1 Ytspanning

Den huvudsakliga fysikaliska effekten av ndrvaron av surfaktanter vid gransytor &r
att de sénker ytspanningen (Nekoeian et al. 2019; Rosso & Stenstrom 2006).
Ytspanning ar ett fenomen som beskriver den kraft som agerar vid gransytor mellan
faser och substanser, vilken tenderar att minimera ytarean. Fenomenet uppstar som
foljd av magnitudskillnaden av kohesiva krafter (attraktiva krafter mellan molekyler
av samma slag) och adhesiva krafter (attraktiva krafter mellan molekyler av olika
slag). FOr exempelvis en luftbubbla i vatten innebar fenomenet att molekylerna vid
grénsytan utsatts for en kraftresultant i riktningen mot vattenmassan som foljd av att
de kohesiva krafterna mellan vattenmolekyler ar storre &n de adhesiva krafterna



mellan vattnet och luften, medan molekylerna i vattenmassan &r omgivna av andra
vattenmolekyler (enbart kohesiva krafter) och de intermolekyléra krafterna ar lika
stora i alla riktningar (se Fig. 2). Det resulterar i att ytspanningen driver
bubbelformen till en jamvikt dar gransytearean nar det lagsta mojliga vardet for
bubblans volym (en sfar). (Cengel & Cimbala 2014)
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Fig. 2. Bilden till vanster illustrerar effekten av skillnaden mellan kohesiva och adhesiva
krafter p& vattenmolekyler. De kohesiva krafterna &r storre an de adhesiva, vilket ger upphov
till ytspanningsfenomenet vid luftbubblans gransyta. Till héger visas hur ytspanning kan
maétas (adapterad fran Cengel & Cimbala (2014)).

Den resulterande kraften som haller ihop ytorna per langdenhet kallas ytspanningen
och uttrycks vanligtvis med enheten N/m. For att forklara fenomenet béattre kan det
illustreras enligt Fig. 2, dar en vétskefilm &r suspenderad pa en rigid U-formad trad
med en rorlig trdd pd andra sidan. Om den rorliga traden &r utdragen fran
jamviktslaget agerar kraften fran ytspanningen i motsatt riktning for att minimera
vétskefilmens ytarea och vid jamvikt mellan ytspanningens kraftbidrag och kraften
som haller emot pa den rérliga traden (F, N) kan ytspanningskoefficienten (as, N/m)
beréknas enligt (1). Termen L (m) ar langden pa den rorliga traden langs vilken
ytspanningen agerar, och eftersom vatskefilmen har tva ytor (en pa varje sida) blir
den totala langden 2L. (Cengel & Cimbala 2014)

F
Os = 3L (1)

Alternativt kan ytspanningen tolkas som “ytenergi per areaenhet” med enheten J/m?.
Om den rorliga traden i Fig. 2 dras ut en stracka Ax (m), med en antagen konstant
kraft Gver ett kort avstand, kan (1) skrivas om till (2) dar W (J) ar det utforda arbetet
under processen. Ekvationen uttrycker ytspanningen som det utforda arbetet per
enhet areadkning under utstrackningsprocessen (arbetet lagras i vattenfilmen som
potentiell energi). (Cengel & Cimbala 2014)
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Surfaktanter sanker ytspanningen i vattenlosningarna da de adsorberar till
gransytorna mellan exempelvis luftbubblor och vatten och paverkar de
intermolekylara krafterna. Det hydrofila huvudet pa en surfaktantmolekyl tvingar
isar vattenmolekylerna vid gransytan och bryter vatebindningarna mellan dem, vilket
minskar de totala kohesiva krafterna mellan vattenmolekyler vid ytan och som f6ljd
minskar ytspanningen (Tiwari et al. 2018). Tillsatser av surfaktanter till en I6sning
sanker ytspanningen mellan vatten och luft till en viss niva, dar ytspanningen inte
fortsatter sjunka namnvart, vilket ar ett tecken pa att CMC &r uppnatt och de
ytterligare tillsatserna av surfaktanter snarare bildar miceller &n att interagera med
gransytorna (Nekoeian et al. 2019).

Ytspéanningen vid en gransyta mellan en luftbubbla och vatten &r tydligt beroende av
koncentrationen surfaktanter i l6sningen, och mer specifikt koncentrationen
surfaktanter adsorberade pa ytan. En stigande bubbla i en odndligt lang behallare
innehallande en vatten-/surfaktantlésning nar éver tid en termodynamisk jamvikt och
en konstant ytkoncentration surfaktanter (statisk ytspanning, beskrivet ovan). Ytan
pa en bubbla direkt efter den bildas i botten pa behallaren ar dock fri fran surfaktanter
och ytspanningen sjunker 6ver tid da surfaktanter transporteras till ytan, vilket ger
upphov till dynamisk (tidsberoende) ytspanning (Miller et al. 2017; Quazi et al.
2020). Vidare, i system dar bubblor deformeras och interagerar med varandra skapas
och forstors luft-/vattenytor kontinuerligt, vilket ocksa leder till en dynamisk
ytspanning i systemet och har visats galla aven for rent vatten (Hauner et al. 2017;
Quazi et al. 2020).

2.1.2 Laurinsyra (DDA)

Laurinsyra (systematiskt namn ar dodekansyra, gar ocksa under namnet DDA) &r en
mattad fettsyra med en kedja pa 12 kolatomer och den kemiska formeln
CH3(CH2)10COOH. Molekylen bestar av en hydrofil huvudgrupp i protonerad
(karboxylgrupp, -COOH) eller deprotonerad (karboxylatjon, -COO") form och en
hydrofob ogrenad alkylgrupp som svans; féreningen ar, liksom andra fettsyror,
amfifil och en surfaktant. Laurinsyra kan klassificeras som anjonisk surfaktant i sin
deprotonerade form, men kan tillhtra andra klasser av surfaktanter beroende pa
bland annat pH och temperatur i I6sningen. Fettsyror ar mer miljovanliga an manga
andra surfaktanter och produceras fran fornybara kallor, ofta genom hydrolys av
organiskt material. Foreningarnas ytaktiva egenskaper utnyttjas bland annat genom
att anvanda dem for produktion av tvalamnen. (Fameau et al. 2014; Johansson &
Svensson 2001)



2.2 Stromningsmekanik

Generell fluidstromning kan beskrivas utifran tva fundamentala perspektiv:
Lagrange-beskrivning (Lagrangian description) och Euler-beskrivning (Eulerian
description). Lagrange-beskrivningen innebar att individuella fluidelement f6ljs nar
de ror sig ldngs sin bana (de behandlas som “kroppar” enligt klassisk mekanik). Da
fluider beter sig som kontinuerliga, deformerbara kroppar pa makroskopisk niva kan
Lagrange-beskrivningen leda till svarigheter med att spara individuella,
svardefinierbara fluidelement och i stéllet anvands oftast Euler-beskrivningen, i
vilken tid- och rumsberoende faltvariabler definieras, exempelvis for hastighet och
tryck. Med Euler-beskrivningen foljs alltsa inte individuella fluidelement, utan
fixerade kontrollvolymer definieras och undersoks, som fluiden strommar igenom.
(Cengel & Cimbala 2014)

Stromningsfalt beskrivs matematiskt vanligtvis genom konserveringsekvationer fran
Euler-beskrivningen av fluidstromning. Den centrala uppséttningen av ekvationer ar
de sa kallade Navier-Stokes-ekvationerna, som innehaller en ekvation for
konservering av massa (ocksa kand som kontinuitetsekvationen) och en for
konservering av rorelsemangd (ocksd helt enkelt kallad for Navier-Stokes-
ekvationen). For en komplett beskrivning kravs ocksa en energikonserverings-
ekvation och en tillstandsekvation som kan koppla samman tryck, temperatur och
densitet, men i manga fall (som approximativt isotermisk, inkompressibel stromning
av en Newtonsk fluid, exempelvis vatten) kan situationen forenklas sa att den
inkompressibla kontinuitetsekvationen (3) och den inkompressibla Navier-Stokes-
ekvationen (4) ar tillrackliga. (Cengel & Cimbala 2014)

V-u=0 3
Du 2
pD—t=—VP+pg+,uVu 4

Ekvation (3) beskriver att divergensen av fluidens hastighetsfalt (u) ar noll, och
eftersom fluiden ar inkompressibel (konstant densitet) innebar det att all massa som
strommar in i en punkt maste ocksa stromma ut ur punkten (masskonservering).
Ekvation (4) beskriver rorelsemangdskonserveringen (kan harledas fran Newtons
lagar) dér p ar fluidens densitet, P dr trycket, g ar gravitationsaccelerationen, u ar

den dynamiska viskositeten och % betecknar materialderivatan av hastighetsfaltet
(2 =2+ (u- V). (Gengel & Cimbala 2014)

Majoriteten av stromningsfenomen — dven manga av de som ofta approximeras som
enfasstromning — ar olika typer av flerfasstromning. Exempelvis &r ofta fasta
partiklar suspenderade i fluider, och vétskefloden 6ppna mot atmosféren involverar
ofrankomligen luftstromning. Flerfasstromning definieras som simultan strémning
av substanser i tva eller fler termodynamiska faser, men begreppet kan ocksa
utvidgas till att inkludera stromning av olika substanser i samma fas (exempelvis
vatten och olja i vétskefas). Kategorin flerfasstromning inkluderar en stor mangd av
olika typer av floden, och klassificeras ofta efter vilka faser som inkluderas



(exempelvis gas/vétska, vatska/fast eller gas/vatska/fast) och om faserna &r
separerade (separated flows) eller utspridda (dispersed flows). Separerade fléden
innebar att faserna bestar av kontinuerliga, sammanhangande floden, separerade av
gransytor, medan utspridda floden innebar att en eller flera av faserna bestar av finita
element eller partiklar, utspridda i en annan fas (se Fig. 3). (Brennen 2005)
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Fig. 3. Till vanster visas vattenstrémning i en 6ppen kanal (exempelvis en flod), vilket ar ett
exempel pa ett separerat tvafasflode. Bilden till hoger ar ett exempel pa ett utspritt
tvafasflode dar suspenderat material féljder fluidstromningen.

Som namnts kompliceras situationen av exempelvis varmetransport, strémning av
icke-Newtonska fluider och kompressibel stromning, och ocksa vid flerfasstromning
kravs modifikation av de existerande ekvationerna och/eller ytterligare ekvationer
som beskriver utbyte av massa, energi och rérelseméngd mellan faserna. Vidare, for
en helt komplett beskrivning av flerfasstromningsfenomen behdver exempelvis
saker som deformation av fluidelement i en utspridd fas och tillhgrande
gransytedeformation féljas, och situationen blir snabbt mycket komplex. (Brennen
2005)

Flerfasstromningsfenomen &r allmant narvarande bade i tekniska processer och i
naturen. Exempelvis kan ett naturligt stromningsfenomen som en flods flode
beskrivas som separerad tvafasstromning av vattnet och atmosfaren, kombinerat med
utspridd stromning av sedimentpartiklar i vattenfasen. | tekniska processer &r
flerfasstromning valdigt vanligt, exempelvis i bransle-/luftblandningar for
forbranning, vid kokning av processvatten eller vid aeroba biologiska
reningsprocesser dar en komplex trefasstromning férekommer med luftbubblor
(gasfas) fran bottenluftningen, avloppsvatten (vétskefas) och suspenderat material
(fast fas). (Brennen 2005; Karpinska & Bridgeman 2016)

2.2.1 Gas- och vatskestromning i bubbelkolumner

Bottenluftning vid aerob biologisk rening (om det suspenderade fasta materialet
forsummas) eller i bubbelkolumner &r exempel pa vertikal, flytkraftdriven
(buoyancy) tvafasstromning med gas (luft) och vatska (vatten). Bubbelkolumner i
deras enklaste form ar en flerfasreaktor som bestar av en cylindrisk behallare fylld
med véatska dar en gas trycks ned till en gasspridare i botten, och anvénds omfattande



i flera industrier och for experiment pa laboratorieskala (Kantarci et al. 2005; Shaikh
& Al-Dahhan 2007). Vid drift av bubbelkolumnreaktorer &r volymfraktionen gas i
gas-/vattenblandningen (gas hold-up) en nyckelparameter for att utvéardera och
karakterisera stromningen i reaktorn (Kantarci et al. 2005; Tao et al. 2019). Hur stor
volymfraktionen gas blir beror pa ett komplext satt pd en mangd olika
stromningsparametrar. Reaktordimensioner, bubbelantal, -storlekar, -former och -
hastigheter paverkar volymfraktionen gas, och bubblornas beteende paverkas av
bland annat vatskans kemiska sammanséttning och vilken typ av gasspridare som
anvands. Den viktigaste fundamentala parametern som paverkar volymfraktionen for
en given reaktor &r gasflodet, vilket ofta uttrycks som ett volymetriskt flux (k&nt som
superficial gas velocity (U, m/s)) enligt (5) for cylindriska reaktorer, dar V (m®s) ar
volymflodet gas, A req (M?) ar reaktorns tvarsnittsarea och 7., (M) reaktorns radie
(Kantarci et al. 2005).

Uy=——=— (5)

2
Acrea TTreq

Vertikal gas-/vatskestromning kan bete sig pd manga olika satt pa makroskala, fran
utspridda floden till separerade fléden, beroende pa en mangd parametrar.
Stréomningen kan forenklat delas upp i ett antal mojliga évergripande regimer (se Fig.
4) dar overgangarna fran en regim till en annan &r komplext beroende av flera
parametrar, dar de viktigaste 4&r reaktordimensionerna, gasflodet och
gasspridartypen, men &ven temperatur, viskositet och nérvaron av surfaktanter kan
ha en stor paverkan pa stromningsregimen och 6vergangarna. (Besagni et al. 2018;
Kantarci et al. 2005; Shaikh & Al-Dahhan 2007; Shu et al. 2019)
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Fig. 4. Stromningsregimerna i bubbelkolumner (adapterad fran Bouaifi et al. (2001) och Shu
et al. (2019)). Gasen strommar uppat i figuren. Inkluderar bubbelstromning (a), imperfekt
bubbelstrémning (b), churn-turbulent strémning (c), slugstrémning (d) och annulér strdomning
(e). Regimerna tenderar att utvecklas fran vanster till hoger med 6kat volymetriskt gasflux

(Ug)-
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Stromningsregimen &r kraftigt beroende av U,, och transitionerna fran valdigt
homogena, utspridda fléden (bubbelstrémning) mot fullt separerade fléden (annulér
stromning) sker med 6kande U,,. Bubbelstrdmningsregimen intréffar vid lag U, och
karakteriseras av utspridda bubblor som likartade storlekar och en lag grad av
interaktion mellan bubblor. Nar U, 6kar interagerar bubblorna med varandra till en
okande grad och en Gvergangsregim med mer varierade bubbelstorlekar erhalls
(imperfekt bubbelstromning) tills stromningsregimen churn-turbulent strémning nas,
som karakteriseras av en blandning av bade stora, deformerade bubblor och sma
bubblor som féljd av den 6kade interaktionsgraden och turbulensen som tenderar att
sl& samman och splittra bubblor. Med vidare 6kad U, kan regimerna slug-strémning
(som inkluderar stora gasansamlingar som tar upp en betydande del av
tvarsnittsarean) och annular strémning (en separerad tvafasregim dar gasfasen ar
kontinuerlig) uppkomma, men de ar ovanliga i bubbelkolumnreaktorer. De
huvudsakliga regimernas egenskaper och karaktarsdrag dndras inte med varierande
designparametrar, men tillfallena da overgangen mellan regimer sker paverkas.
(Besagni et al. 2018; Kantarci et al. 2005; Shaikh & Al-Dahhan 2007; Shu et al.
2019)

2.2.2 Bubbelmekanik

For bottenluftning i vattenfyllda bubbelkolumner styrs den lokala vattenstromningen
runt bubblor, bubblornas rérelse, och den interna luftstromningen i en bubbla av den
lokala turbulensen och krafterna som agerar pa gransytorna mellan faserna
(interfacial forces) pa ett komplext satt. Vidare kompliceras situationen av att
luftbubblorna &r deformerbara och kompressibla. For att kunna matematiskt hantera
bubbelstromning krdvs att ekvationer som Navier-Stokes som beskriver
hastighetsfalten for de bada faserna kopplas samman genom uttryck for
gransytekrafterna.

Till skillnad fran exempelvis sedimentering av fasta partiklar sa existerar inget no-
slip condition” (no-slip innebér att den relativa hastigheten vid gransytan mellan en
fluid och en fast kropp &r noll) vid gransytan mellan luftbubblor och vatten; eftersom
bada substanserna vid gransytan ar fluider &r gransytan rorlig. Den relativa
hastigheten mellan en stigande bubbla och vattnet ger da upphov till intern
cirkulation i bubblan (se Fig. 5), vilket minskar bubblans stabilitet och kan 6ka
graden av deformation. Stigande bubblor kan ocksa ge upphov till en wake-region
under bubblan som innebér att vattenflodet separeras fran bubbelgransytan (flow
separation) och ger upphov till en region av lagre tryck och virvelstrémning (se Fig.
5). Fenomenet kan bidra till okad motstandskraft, 6kad lokal turbulens och
horisontell stromning och beror till stor del pa bubbelformen och det dimensionsldsa
Reynolds-talet som &r forhallandet mellan troghetskrafterna och de viskosa krafterna
pa bubblan. Reynolds-talet kan beskrivas enligt (6), dér p; &r vattnets densitet, ug;),

ar den relativa hastigheten mellan bubblan och vattnet, y; ar vattnets dynamiska
viskositet och L. ar den karakteristiska langden (bubbeldiametern for sfariska
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bubblor). Ett hogre Reynolds-tal 6kar sannolikheten att vattenflodet separeras fran
bubblan och att en wake-region bildas. (Cengel & Cimbala 2014; Khan et al. 2020;
Shu et al. 2019; Tripathi et al. 2015)

Re = Pistiple (6)
Ui

-le

Fig. 5. Bubblorna ror sig uppat i vertikal riktning i alla bilder (u,). a) lllustrerar nagra av
krafterna som agerar pa bubblorna, inklusive tryckkraften (F,), motstandskraften (F,) och
lyftkraften (F,;). b) Internt och externt strémningsfalt fér en stigande bubbla; ger upphov till
intern cirkulation (adapterad frdn Tripathi et al. (2015)). ¢) Turbulensen i vattnets
stromningsfalt ger upphov till den turbulenta dispersionskraften (F,,) (adapterad fran Khan
et al. (2020)). d) En wake-region uppstar bakom bubblan i bubblans hastighetsriktning som
foljd av flodesseparation (adapterad frdn Shu et al. (2019)).

Drivkraften for bubbelstromningen &r bubblornas uppétriktade flytkraft som
uppkommer som konsekvens av densitetsskillnaden mellan vatten och luft, dar
kraften som verkar pa bubblan &r lika stor som tyngden av det undantrangda vattnet
(se Fig. 5). Flytkraften (kallas ocksa tryckkraften) uppkommer som foljd av att
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trycket varierar langs gransytan mellan bubblan och vattnet och kan beskrivas enligt
(7), dar V,, &r bubbelvolymen och VP den genomsnittliga tryckgradienten Over
gransytan. Gravitationen verkar pa bubblan i motsatt riktning, men da luftens
densitet ar en sa liten fraktion av vattnets forsummas den ofta. (Cengel & Cimbala
2014; Sokolichin et al. 2004)

F, =-V,VP (7

Tryckkraften accelererar bubblan tills motstandskraften (drag force) balanserar
tryckkraften och bubblan nar sin konstanta jamviktshastighet (terminal velocity) (se
Fig. 5). Motstandskraften som vattnet utvar pa bubblan ger upphov till en motriktad
kraft som drar vattnet uppat, och jamviktshastigheten diskuteras i regel som den
relativa hastigheten mellan bubblan och vattnet (slip velocity). Tryck- och
motstandskrafterna paverkar stromningsfaltet till en klart hogre grad &n de
sammanlagda effekterna av odvriga gransytekrafter (se nedan). Motstandskraften
beskrivs ofta enligt (8), dar C, ar motstandskraftskoefficienten (drag coefficient) och
A, ar bubblans projicerade area i planet vinkelratt mot bubblans hastighetsvektor.
Manga ekvationer och samband har tagits fram for att beskriva
motstandskraftskoefficienten for stigande luftbubblor vid olika forutsattningar, men
inga generella teorier existerar utover for regimen Stokes-stromning. (Chuang &
Hibiki 2017; Khan et al. 2020; Pourtoursi et al. 2014; Shu et al. 2019; Sokolichin et
al. 2004)

1
F; = _ECdplluslipluslipAd (8)

Vanliga  dimensionslésa  grupper som anvands for att  beskriva
motstandskraftskoefficienten inkluderar Reynolds-talet, Eotvos-talet (beskriver
forhallandet mellan gravitationskrafter och ytspanningskrafter), Weber-talet
(beskriver forhallandet mellan troghetskrafter och ytspanningskrafter) och Morton-
talet (Sokolichin et al. 2004). Eo6tvOs-talet berdknas enligt (9), dar g éar
gravitationsaccelerationen och Weber-talet berdknas enligt (10); den karakteristiska
langden ar bubbeldiametern for sfariska bubblor vid berdkning av E6tvos-talet och
Weber-talet. Morton-talet berdknas enligt (11). De n&mnda dimensionslésa talen har
ocksa visats vara viktiga for att beskriva deformationen av bubblor, som beror till
stor del pa forhallandet mellan hydrodynamiska krafter som agerar pa bubblornas
gransyta och ytspanningskrafterna som haller samman bubblan (Shu et al. 2019).
Narvaron av surfaktanter i vattnet har ocksa visats 6ka motstandskraftskoefficienten.
Dels har surfaktanter adsorberade pa gransytan mellan bubblan och vattnet visats
immobilisera ytan vilket leder till ett no-slip-forhallande som &kar det viskosa
motstandet (men som ocksa kan stabilisera bubblan och motverka deformation), dels
kan en partiell gransytetackning av surfaktanter och en féljande ytspanningsgradient
langs gransytan ge upphov till ett extra motstand mot bubblans rorelse (Marangoni
force) (Atrafi & Pawlik 2016; Shu et al. 2019).
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Ovriga relevanta krafter inkluderar bland annat lyftkraft (lift force), turbulent
dispersionskraft (turbulent dispersion force), virtuell masskraft (virtual/added mass
force) och vaggsmorjningskraft (wall lubrication force). Lyftkraften ar en kraft som
verkar vinkelratt mot bubblornas hastighetsvektor (se Fig. 5) och bidrar till att sprida
ut bubblorna i horisontalplanet (Lote et al. 2018). Den ar svarare att beskriva an
motstandskraften da lyftkraftens ursprung ar mer komplicerat, men den anses
huvudsakligen bero pa skjuvspanningsskillnader, virvelstromning, ojamn
tryckfordelning i horisontalplanet som foljd av bubbeldeformation, och rotation av
surfaktantkontaminerade bubblor (Magnus force) (Khan et al. 2020; Shu et al. 2019).
Turbulent dispersionskraft (se Fig. 5) kan definieras som en spridande kraft som
agerar pa bubblorna och som uppkommer ur de turbulenta fluktuationerna i vattnets
hastighetsfalt (Pourtoursi et al. 2014). Den bidrar till den horisontella spridningen av
bubblor fran regioner med hdgre volymfraktion luft till regioner med lagre
volymfraktion luft (Khan et al. 2020). Den virtuella masskraften uttrycker det extra
motstandet mot en bubblas rorelse da den accelererar relativt vattenstromningsfaltet
och &r speciellt viktig i accelererande stromningssystem (Khan et al. 2020).
Vaggsmorjningskraften &r en horisontellt riktad kraft som uppkommer néra vaggar
da vattnets hastighet ar lagre mellan bubblor och véggen an pa andra sidan bubblan,
och resulterar i att bubblor trycks ut fran vaggen (Lote et al. 2018).

2.2.3 Bubbeldynamik och -storleksfordelning

Krafterna som diskuterats i rubrik 2.2.2 hanterar huvudsakligen situationen for en
individuell bubbla, men bubbelkolumner innehaller bubbelsvarmar déar bubblor
interagerar och paverkar varandra indirekt genom bubblornas effekter pa vattnets
stromningsfalt, och pa ett mer direkt satt vid bubbelkollisioner. Interaktionen mellan
bubblor kan leda till bade positiv och negativ acceleration av bubblornas hastighet,
till 6kad deformation och till interaktiva fenomen som bubbelsplittring och -
koalescens (da tva eller fler bubblor slas samman) (Shu et al. 2019).

Bubbelinteraktion i bubbelsvarmar ar centralt for hur bubbelstrémning utvecklas och
vilken stromningsregim som erhalls i en bubbelkolumnsreaktor (se rubrik 2.2.1). Hur
omfattande bubbelinteraktionen blir beror pa bland annat vilken typ av luftspridare
som anvands, vattnets egenskaper, narvaron av surfaktanter och till storst del pa
luftflodet. Laga luftfloden leder generellt till sma bubblor och den homogena
bubbelstromningsregimen, dar bubbelstorleksvariationen och interaktionsgraden
mellan bubblor & sma. Nar luftflodet ckar sd okar ocksa turbulensen och
volymfraktionen luft, vilket leder till en hdgre grad av interaktion mellan bubblor
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och stromningsregimen kan &vergd till de heterogena regimerna imperfekt
bubbelstromning, churn-turbulent stromning och i vissa situationer slug-stromning.
(Besagni et al. 2018; Chen et al. 2021a; Shu et al. 2019)

Fig. 6. Forenklad illustration av fenomenen bubbelkoalescens (till vanster) och
bubbelsplittring (till hdger).

Utover hur bubbelinteraktionen paverkar stromningsféltet som i sin tur paverkar
krafterna som agerar pa gransytorna mellan bubblor och vatten, sa intraffar tva
viktiga fenomen vid bubbelinteraktion: bubbelsplittring och -koalescens (se Fig. 6).
Fenomenen sker samtidigt och kontinuerligt i bubbelsvdrmar. Bubbelsplittring
orsakas till stor del av de turbulenta fluktuationerna i vattenstrémningen som okar
bade magnituden pa bubbeldestabiliserande hydrodynamiska krafter och magnituden
av krafternas forandringshastighet. Krafterna deformerar bubblornas yta tills
ytspanningskrafterna som haller ihop bubblorna 6vervinns, vilket leder till att
bubblorna splittras till tva eller fler mindre bubblor. Ytspanningskrafterna som haller
ihop bubblan ar starkare i forhallande till de destabiliserande krafterna for mindre
bubbelstorlekar; stora bubblor tenderar alltsa att splittras oftare. Tillfallet da
bubbelsplittring intraffar uttrycks ofta som ett kritiskt Weber-tal eller en kritisk
bubbeldiameter (nar dessa 6verstigs splittras bubblan), och dessa ar kraftigt beroende
av andra systemparametrar. Koalescens &r det motsatta fenomenet mot
bubbelsplittring: alltsa nar tva eller fler mindre bubblor slas samman till en storre
bubbla. Likt som for bubbelsplittring ar koalescens till stor del beroende av storleken
pa de turbulenta fluktuationerna i vattenstromningen, som orsakar kollisioner mellan
bubblor. Kollisioner kan ocksa orsakas av andra fenomen an turbulenta fluktuationer,
exempelvis som foljd av skillnader i jamviktshastighet mellan bubblor av olika form
och storlek. Vetenskaplig undersdkning av fenomenet har visat att bara en andel av
bubbelkollisioner resulterar i koalescens och ett antal modeller har utvecklats for att
forklara vilka forhallanden som leder till koalescens vid kollision, exempelvis
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modeller baserade pa att sannolikheten for koalescens okar med Kkollisionens
kinetiska energi. (Chen et al. 2021a; Chu et al. 2019; Liao & Lucas 2010; Shu et al.
2019)

Bubbelkoalescens och -splittring leder till att fler sma och stora bubblor relativt
genomsnittet bildas i bubbelkolumnen, vilket innebér att bubbelstorleksférdelningen
(BSD — Bubble Size Distribution) blir bredare. Da de flesta matematiska modeller
som inkluderar bubbelstorleken — oavsett vilka fenomen som analyseras — anvander
ett singulart varde snarare an ett fordelningsuttryck sa kravs det ett representativt
genomsnittsvérde for BSD. Generellt sett bestdms bubbeldiametrar i ett stickprov
och genomsnittsdiametern berdknas for bubblar enligt (12), dar d, éar
bubbeldiametern och n &r antalet bubblor med den diametern. Beroende pa vérdena
pa p och g representeras olika genomsnitt (exempelvis representerar d,, standard
aritmetiskt genomsnitt) och de varierar beroende pa vilka fenomen som studeras; for
matematiska modeller som hanterar stromning och masstransport i bubbelkolumner
anvands Sauter Mean Diameter (d5,; ocksa kallad yt-volym-genomsnittsdiametern)
nastan uteslutande. (Agrawal 2013; Kowalczuk & Drzymala 2016; Nekoeian et al.
2019)

k P
_ Yicq ndy, ;

rq — vk .44
Yimgnidy;

d (12)

Bubblor i bubbelkolumner ar vanligtvis ellipsoider, sa en representativ diameter for
varje bubbla behovs for att kunna berédkna d;, (Nekoeian et al. 2019). Den
representativa diametern som oftast anvands ar den volymekvivalenta diametern,
vilket innebér diametern pa en sfar med samma volym som ellipsoiden (Baawain et
al. 2007).

Surfaktanter har teoretiserats paverka BSD genom huvudsakligen tva mekanismer.
Dels att surfaktanter som adsorberar pa gransytan mellan bubblor och vatten hindrar
koalescens, dels att ytspanningsgradienten langs ytan Okar frekvensen av
bubbelsplittring (Atrafi & Pawlik 2016; Nekoeian et al. 2019).

2.3 Masstransport

Féltet masstransport hanterar den makroskopiska nettotransporten av massa genom
olika mekanismer, huvudsakligen advektion och diffusion. Advektion innebér att en
substans (en fluid eller fasta &mnen utspridda eller I6sta i en fluid) transporteras med
fluidens hastighetsfélt och diffusion innebér att partiklar sprider ut sig i ett medium
som foljd av slumpmassig rorelse, vilket makroskopiskt resulterar i en nettotransport
av substansen fran regioner med hog koncentration till regioner med Iag
koncentration. Speciella fenomen som transporten av en substans éver grénsytor
inkluderas ocksa i faltet. (Cengel & Ghajar 2015)
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Vid bubbelluftning av vatten innehallande surfaktanter &r de viktigaste fenomenen
transporten av bade syre och surfaktanter i vattnet genom advektion och diffusion,
samt syretransporten dver gransytan mellan luftoubblorna och vattnet. Surfaktanter
adsorberade pa gransytan mellan luftbubblor och vatten paverkar syretransporten,
och advektions- och diffusionshastigheten av surfaktantmolekyler fran vattenmassan
till gransytan har som foljd en effekt pa syretransporten och strémningen
(exempelvis genom den dynamiska ytspanningen, se ovan). Hur syrekoncentrationen
i vattnet utvecklas 6ver tid ar helt beroende av masstransportsfenomenen, bade for
hur syret sprids ut i vattnet (advektion och diffusion) och hastigheten med vilken
syre penetrerar gransytan mellan luftbubblor och vatten.

2.3.1 Diffusion och advektion

Alla substanser med en termodynamisk temperatur 6ver den absoluta nollpunkten
har en inneboende intern energi, vilket pa mikroskopisk skala delvis uttrycks som
partikelhastighet. Partiklarna ror sig slumpmassigt i mediet, kolliderar med varandra
och byter riktning. P& en makroskopisk niva leder det till fenomenet diffusion, dar
substanser sprids ut i mediet fran regioner med hogre koncentration till regioner med
lagre koncentration, eftersom sannolikheten att en partikel frdn omradet med hogre
koncentration ror sig mot omradet med lagre koncentration ar storre an tvartom.
Makroskopiskt kan alltsd fenomenet beskrivas som att koncentrationsgradienten ar
drivkraften, och diffusionsfluxet &r proportionellt mot koncentrationsgradienten i
motsatt riktning (fran hog till 1dg koncentration) enligt Ficks forsta lag (13), dar N;
ar diffusionsfluxet (mol/m?-s) for substans “i”, VC; & koncentrationsgradienten
(mol/m3) och D; ar proportionalitetskoefficienten (m?/s), ofta kallad diffusiviteten
eller diffusionskoefficienten. 1 (13) antas diffusiviteten for diffusion av en bestamd
substans i en annan vara konstant, vilket ar ett rimligt antagande for utspadda
losningar.  Ficks  forsta lag relaterar bara  diffusionsfluxet  och
koncentrationsgradienten och kan anvéndas for stationdra system. | instationara
system forandras koncentrationen (och gradienten) Gver tid, s3 genom att kombinera
Ficks forsta lag med masskonserveringslagen erhalls Ficks andra lag (14), som
beskriver den tidsberoende koncentrationen. (Cengel & Ghajar 2015; COMSOL
2022)

Ni = _DiVCi (13)
ac;
E = DiVZCl' (14)

Advektion innebér att en substans i en fluid transporteras med fluidens hastighetsfélt,
vilket drivs av andra krafter som densitetsskillnader (flytkraft) eller tryckgradienter,
men det sker bara nettotransport av substansen om koncentrationsgradientens
komponent i stromningsriktningen &r skild fran noll. Den advektiva masstransporten
kan tolkas som medelhastigheten av partiklarna av en substans medan den diffusiva
masstransporten beskriver partiklarnas slumpmaéssiga hastighetfluktuationer relativt
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medelhastigheten. Advektion och diffusion sker samtidigt i system med strdmning
och koncentrationsgradienter for den aktuella substansen (se Fig. 7). Uttryck for
advektiv masstransport kan kombineras med Ficks andra lag for att erhalla
advektions-diffusionsekvationen (15), dar w &r fluidens hastighetsfalt och R;
representerar eventuella kéllor och sankor for substansen. (Cengel & Ghajar 2015;
COMSOL 2022)

L=V (DVE) — V- (uC) + R; (15)

Fig. 7. Masstransportsfenomenen diffusion och advektion. | riktningen vinkelratt mot
fluidens hastighetsvektor sker ingen advektiv transport. Diffusiv transport sker i riktningar
mot minskande koncentration. Diffusion &r en langsam process — speciellt i vatskor — och
den advektiva masstransporten ar i regel stérre an den diffusiva, utom eventuellt vid valdigt
langsam strémning.

2.3.2 Gransytepenetration

Syretransporten fran luftbubblorna till vattnet vid bottenluftning kompliceras av den
relativa hastigheten mellan faserna och gransytan som maste penetreras, och syrets
l6slighet i vattnet paverkar ocksa masstransportshastigheten. Den vanligaste teorin
for att beskriva syretransporten over gransytan ar tva-filmsteorin (two-film theory,
illustreras i Fig. 8) med koncentrationsskillnaden som drivkraft. Matematiskt
uttrycks tva-filmsteorin enligt (16), dar k,a & den sa kallade volymetriska
masstransportskoefficienten (s) och Cg,, &r syrets mattnadskoncentration vid
gransytan (Amaral et al. 2019). Koncentrationerna kan uttryckas bade som mol- och
masskoncentration.
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dCoo(t
%() = kLa(Cs,OZ - Coz(t)) (16)

Méattnadskoncentrationen kan berdknas med hjalp av Henrys lag (17), dar H ar
Henrys konstant (Pa-m%/mol), Poz,gas ar syrets partialtryck vid gransytan i
luftbubblan (Pa) och Cs, ar koncentrationen 10st syre i vattenfasen vid gransytan
(mol/m?®). Lagen beskriver att jamviktspartialtrycket vid gransytan for en substans i
gasfasen &r proportionellt mot jamviktskoncentrationen for samma substans 10st i
vatskefasen (Cengel & Ghajar 2015). Mattnadskoncentrationen blir som f6ljd
djupberoende da det extra hydrostatiska trycket leder till ett 6kat partialtryck for syret
i luftoubblorna. Henrys konstant kan definieras pa olika satt och tabellerade varden
presenteras ocksa ofta i form av den multiplikativa inversen av (17) (Sander 2015).

H — POZ,gas (17)

Cs,Oz

Den volymetriska masstransportskoefficienten bestar av tva termer: k,, som é&r
masstransportskoefficienten pa vattensidan (m/s), och a som &r den specifika
gransytearean mellan luftoubblor och vatten per volymenhet vatten (m?/m?). Den
specifika gransytearean beror pa bland annat stromningsregimen och eventuell
narvaro av surfaktanter (se rubrik 2.2.2 och 2.2.3). Motstandet mot syretransporten
pa gassidan ar i regel sa lagt relativt motstandet pa vattensidan sa att det forsummas,
eftersom syrets loslighet i vatten ar 1ag. Ekvation (16) bygger ocksa pa ett antal
ytterligare antaganden: att syretransporten kontrolleras av att gas- och vattenfilmerna
vid gransytan ar stillastdende och syretransporten drivs av diffusion 6ver filmerna
(men gassidan forsummas, se ovan), vilket leder till att masstransportskoefficienten
kan beskrivas enligt (18), dar &, ar tjockleken pa den stillastdende vattenfilmen
(ocksa kallad DBL — Diffusive Boundary Layer). (Amaral et al. 2019)

Doo—
kL — OZSLHZO (18)

Tjockleken pa DBL kan inte bestammas experimentellt och (18) ar inte tillracklig
for att bestamma k, , sa andra matematiska modeller har utvecklats. Koefficienten k;
kan bero pa manga parametrar pa ett komplext satt dar turbulensens karaktar &r
central, vilken paverkar hastigheten som syret sprids ut med genom bland annat hur
djupt de turbulenta virvlarna penetrerar DBL. En av de viktigaste teorierna &r
Higbies penetrationsteori som tar hansyn till syrets diffusivitet i vattnet och
kontakttiden for ett fluidelement vid grénsytan. Higbies penetrationsteori kan
beskrivas enligt (19), dar t &ar kontakttiden vilken kan forenklas vidare till
bubbelhojden delat med den relativa hastigheten mellan bubblor och vatten. Den
karakteristiska langden L. representerar bubbelh6jden (bubblans langddimension i
flodesriktningen) men foérenklas ofta till bubbeldiametern (uttryckt som d5,) for
bubblor med nara sféarisk form. (Hongprasith et al 2016; Kulkarni 2007; Nekoeian et
al. 2019)
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Fig. 8. Tva-filmsteorin for syretransport mellan luftoubblor och vatten. Syret transporteras
over tva filmer. Motstandet mot syretransporten &r mycket lagre pa luftsidan och forsummas
vanligtvis.

_ Do2-H20 __ Doz2-H20Uslip
k=2 [Peio = 5 Por meoty (19)

Higbies penetrationsteori &r lampad for bubblor med en rorlig gransyta, men for
bubblor med rigida grénsytor (en potentiell konsekvens av surfaktanter adsorberade
pa gransytan) kan Frosslings teori anvéandas vilken ger mycket lagre varden pa k;,
och beskrivs enligt (20), dar Sc ar Schmidt-talet (21) som beskriver forhallandet
mellan kinematisk viskositet (v) och molekylar diffusion i vattnet. Vidare, sa
kompliceras situationen ytterligare nar volymfraktionen luft i en bubbelkolumn blir
hdgre och regimen narmar sig churn-turbulent; bubblor interagerar med varandra
mer frekvent vilket paverkar tjockleken pa DBL och de lokala syrekoncentrationerna
i de tréngre regionerna mellan bubblor. (Hongprasith et al 2016; Nekoeian et al.
2019)

k= 22122 (2 + 0,6Re™/?Sc/?) (20)

Sc = VH20 __ HH20 (21)

Do2-H20  PH20DO02-H20
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2.4 Numerisk modellering

De partiella differentialekvationerna som beskriver fluidstromning, masstransport
och andra fenomen kan vara svara eller omoéjliga att 16sa analytiskt och for att
undersoka system dar fysiken bygger pa sadana ekvationer kravs andra metoder, en
av vilka &r FEM (Finite Element Method). FEM &r en numerisk metod i vilken det
kontinuerliga rummet diskretiseras genom att dela in det i ett &ndligt antal punkter
genom en sa kallad mesh. De partiella differentialekvationerna approximeras med
numeriska ekvationer som appliceras i alla punkter i meshen, vilka sedan samlas till
ekvationssystem som lGses med iterativa metoder genom att minimera associerade
felfunktioner. Metodiken kan appliceras pa system i en, tva och tre rumsdimensioner
och for stationdra och tidsberoende system. Den diskretiserade geometrin och de
approximativa numeriska ekvationerna, tillsammans med startvarden och
randvillkor, definierar ett system som sedan l6ses med datorer. Olika fysikaliska
fenomen kan kopplas samman med FEM, exempelvis kan CFD (Computational
Fluid Dynamics) som hanterar stromning kopplas samman med FEM-modeller som
hanterar varme- och masstransport. (COMSOL 2022)

CFD ar en gren av stromningsmekaniken dar FEM (eller andra
diskretiseringsmetoder) appliceras for att undersdka stromningsproblem. Laminara
stromningsproblem kan hanteras enkelt med CFD, men turbulent stromning kréver
sa kallade turbulensmodeller for att kunna hantera de turbulenta fluktuationerna i
fluidens hastighetsfalt. Flera tillvagagangssatt har utvecklats for att hantera
turbulens, exempelvis DNS (Direct Numerical Simulation) — dar Navier-Stokes
ekvationer ldses i sin rena form och turbulenta fluktuationer av alla tids- och
langdsskalor simuleras, vilket kréver stora mangder datorkraft — LES (Large Eddy
Simulation), dér bara de storre turbulenta fluktuationerna simuleras — och RANS
(Reynolds-Averaged Navier-Stokes). Med RANS (och den tidsberoende versionen
URANS — Unsteady Reynolds-Averaged Navier-Stokes) sa delas hastighets- och
tryckféltet upp 1 en tidsgenomsnittad och en fluktuerande del (Reynolds
decomposition) och alla turbulenta fluktuationer modelleras med en turbulensmodell
(inga fluktuation/virvlar simuleras). Som f6ljd av uppdelningen i tidsgenomsnittade
och fluktuerande termer uppkommer en extra term i RANS som beskriver
rérelsemangdstransporten som uppkommer fran turbulensen — Reynolds Stress
Tensor — vilken innehaller stresstermer i form av produkterna av de turbulenta
hastighetsfluktuationerna, som kraver extra modellering
(turbulensslutningsmodeller) for att kunna l6sa RANS. Av de tillgangliga
turbulensslutningsmodellerna ar den sa kallade standard k-¢ bland de vanligaste, dar
ytterligare produktions- och transportekvationer for turbulent kinetisk energi (k) och
turbulent energidissipation (&) introduceras. De turbulenta fluktuationernas
rorelseméngdstransport beskrivs ofta med den turbulenta viskositeten (turbulent
viscosity) som inkluderar alla turbulenta effekter i en term, analogt till vanlig
dynamisk viskositet. (Cengel & Cimbala 2014; COMSOL 2019; Karpinska &
Bridgeman 2016)

Vidare kompliceras modellerandet vid flerfasstromning, da hastighetsfalten for de
olika fluiderna behdver kopplas samman. Det finns ocksa ett antal olika modeller for
flerfasstromning, dar Euler-Lagrange, Euler-Euler och Euler-Euler mixture (Euler-
algebraic) ar vanliga. | en Euler-Lagrange-modell for bubbelstrémning simuleras
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och sparas de individuella bubblorna, vilket ar berakningsmassigt kravande, och i en
Euler-Euler-modell hanteras luft- och vattenfaserna som sammanhdngande och
interpenetrerande och bada faserna modelleras med separata set av Navier-Stokes-
ekvationer. Euler-Algebraic-modellen &r en férenkling av Euler-Euler-modellen och
i stallet for att tva separata set av Navier-Stokes-ekvationer anvands, sa modelleras
bara en av faserna pa det sattet och den andra fasens (den utspridda fasen; luften vid
bubbelstromning) hastighetsfalt kopplas med en algebraisk modell for relativ
hastighet. For att inkludera bubbelsplittring och koalescens kan ytterligare modeller
behova inkluderas, exempelvis en Population Balance Model (PBM), i vilken antalet
bubblor inte konserveras och tillater for att bubblor skapas (splittring) och forstors
(koalescens). (Karpinska & Bridgeman 2016; Mohan et al. 2021)

2.4.1 COMSOL: “Bubbly Flow” och “Transport of Diluted Species”

COMSOL Multiphysics® &r en mjukvara som anvander FEM for att modellera och
simulera flera fysikaliska fenomen samtidigt. En fardig modul — ”Bubbly Flow”-
modulen — &r inkluderad med mjukvaran, vilken utgar fran en Euler-Algebraisk
tvafasmodell for att simulera bubbelstromning. Om strémningen ar laminar eller
turbulent — och vilken turbulensmodell som anvands — paverkar ekvationerna i
modulen: féljande teori baseras pd URANS-ekvationer slutna med standard k-¢
turbulensmodellen. I modulen antas att bubblorna bara tar upp en liten
volymfraktion, att de alltid ror sig med sin jamviktshastighet (som bestdms av en
balans mellan tryck- och motstandskrafter, pressure-drag balance) och att bada
fluider delar samma tryckfélt. (COMSOL 2019)

Rorelseméngdstransporten for vatskefasen beréknas i modulen enligt (22), dar ¢ ar
volymfraktionen, pr ar den turbulenta viskositeten (vilken ocksa kan inkludera en
bubbel-inducerad turbulensterm, utéver turbulensen fran standard k-¢), I é&r
enhetsmatrisen och F &r eventuella externa krafter. Kontinuitetsekvationen skrivs
enligt (23). Index g relaterar till gasfasen (luftbubblorna) och I till vétskefasen
(vattnet). (COMSOL 2019)

) 2
b0 % + ¢pyuy-Vu, = VP + V- <¢z(ﬂz + ur) (Vul +Vuj — 3 (V-

uz)’)) +¢oipg +F (22)

%(d)lpl + ¢gpg) +V- (¢lplul + ¢gpgug) =0 (23)

Gasfasens transportekvation skrivs enligt (24), dér my, star fér masstransporten fran
gas- till vatskefasen. Gasfasens hastighetsfalt & en kombination av tre komponenter
enligt (25), dar ug,;,, dr den relativa hastigheten mellan gasfasen och vatskefasen och
drifthastigheten w,.;¢, ar en diffusiv turbulensstyrd gashastighet som sprider ut
bubblorna, vilken beraknas enligt (26). Den relativa hastigheten ug,;,, bestams efter
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balansen mellan tryck- och motstandskrafter (27), dar koefficienten C, beror pa
vilken ekvation som valjs av anvédndaren. Bubbeldiametern d, vid gasinloppet
berdknas inte utan bestams av anvéandaren. Gasfasens densitet berdknas enligt den
ideala gaslagen (28), dar M ar molmassan, R,, &r den universella gaskonstanten och
T ar temperaturen i Kelvin. (COMSOL 2019)

a%p‘g + V- (¢pgpguy) = —my; (24)
Uy = U + Ugyp + Ugrige (25)
WUarift = —%% (26)
¢4,VP = _¢ng%§_; | wsiip | Ustip (27)
Py = 5a (28)

For att kunna inkludera masstransport mellan faserna behover den tillgédngliga
gransytearean beréknas, vilket gors enligt (29), dar n, &r antalet bubblor per
volymenhet vilket berdknas med en konserveringsekvation enligt (30). Antalet
bubblor konserveras och bubblor kan bara komma in i och Idmna systemet vid in-
respektive utlopp for gasfasen, och koalescens och splittring tas inte hansyn till.
(COMSOL 2019)

a = (4n,m)3(3¢,)"" (29)
B 17+ (npuy) =0 (30)

Masstransporten mellan faserna berdknas i COMSOL enligt tva-filmsteorin enligt
(31), dar C uttrycks som molkoncentrationer, k; bestdms av anvandaren, och for
gasblandningar dar bara en av komponenterna ar av intresse (index i; som
exempelvis syresattning av vatten dar bara syretransporten ar intressant) behover ratt
molfraktion i gasen och ratt molmassa for den intressanta substansen definieras av
anvandaren. (COMSOL 2019)

mg; = Mk a(Cs; — C;) (31)

For att sedan kunna berdkna masstransporten av det l6sta syret i vattnet behovs
modulen “Transport of Diluted Species” laggas till i multifysikmodellen.
Molkoncentrationen av den aktuella substansen berdknas med advektions-
diffusionsekvationen (32), dar termen mg kopplar samman “Bubbly Flow”-
modulen med ”Transport of Diluted Species”-modulen och fungerar som kéll- eller
séankterm av den aktuella substansen. (COMSOL 2019)
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Sip VG = V- (DVC) +

mgl
M;

(32)

3 Forskningsoversikt

Mycket forskning har gjorts angdende surfaktanters effekt pa stromningen och
masstransporten i bubbelkolumner, dar en del som ligger till grund for teorin
diskuterad ovan redan introducerats. | den hér sektionen presenteras nagra ytterligare
studier.

Angéaende hur volymfraktionen luft i bubbelkolumner péaverkas av surfaktanter
varierar resultaten; dels att volymfraktionen 6kar med koncentrationen surfaktanter
(Prakash et al. 2022), dels att den ar oberoende av koncentrationen surfaktanter (Belo
et al. 2011). Prakash et al. (2022) visar en 6kande volymfraktion luft i reaktorn vid
alla testade luftfloden, och konstaterar att det foljer av att den minskade ytspanningen
med Okad surfaktantkoncentration leder till att mindre bubblor med I4gre hastighet
produceras. Belo et al. (2011) upptéckte dock ingen skillnad i volymfraktionen luft
med Okande surfaktantkoncentration, &ven fast en minskning i bubbeldiameter
identifierades.

Bubblornas stigningshastighet har tidigare visats minska med 0©kande
surfaktantkoncentration (se rubrik 2.2.2), vilket har bekréftats av Jimenez et al.
(2014) vid konstant bubbelstorlek. Aven Sardeing et al. (2006) visar p& en
langsammare stigningshastighet med dkande surfaktantkoncentration, men mindre
framtradande. Att hastigheten minskar &r 6verensstdmmande mellan studierna, men
magnituden pa hastighetsminskningen &r svarare att analysera eftersom olika
luftfloden och olika koncentrationer och typer av surfaktanter anvants.

Bubbelstorleken i  bubbelkolumner har visats paverkas av  bade
surfaktantkoncentrationen och det volymetriska gasfluxet (U,). Olika resultat har
erhallits angaende hur U, péaverkar bubbelstorleken; i en studie av Azari & Hormozi
(2014) visades bubbelstorleken minska med okande U, i surfaktantlosningar. For
Sardeing et al. (2006) och Painmanakul et al. (2005) 6kade dock bubbelstorleken
med oOkande U, bade i rent vatten och i surfaktantlésningar. Okad
surfaktantkoncentration har dock n&stan uteslutande visats leda till att
bubbelstorleken minskar (Asari & Hormozi 2014; Belo et al. 2011; Painmanakul et
al. 2005; Sardeing et al. 2006). Azari & Hormozi (2014) belyser dock vikten av vid
vilken hojd ovanfor luftspridaren bubblornas storlek mats, och visar en liten 6kning
i bubbeldiameter med 6kande surfaktantkoncentration vid laga koncentrationer och
lag hojd, medan vid en hogre héjd minskar bubbeldiametern med Okande
surfaktantkoncentration vid alla koncentrationer. For bubbelkolumnen som
analyserades av Gomez-Diaz et al. (2009) Okade daremot bubbelstorleken med
Okande surfaktantkoncentration till en viss punkt, dar trenden vande och
bubbelstorleken minskade med 6kande surfaktantkoncentration.
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Den volymetriska masstransportskoefficienten (k,a) har i alla undersokta studier
visats sjunka med 0kande surfaktantkoncentration (Belo et al. 2011; Chen et al. 2013;
Painmanakul et al. 2005; Sardeing et al. 2006; VVasconcelos et al. 2003). Flera studier
har visat att minskningen dock avtar och att efter en viss surfaktantkoncentration
paverkas inte k; a av vidare 6kad koncentration (Belo et al. 2011; Vasconcelos et al.
2003). | en studie av Chen et al. (2013) aterhamtade sig ka till och med nagot vid
hogre surfaktantkoncentrationer da den specifika gransytearean (a) fortsatte 6ka en
aning medan masstransportskoefficienten (k,) stabiliserats. Vasconcelos et al.
(2003) konstaterar att kurvan planar ut och k;a slutar foérandras med
surfaktantkoncentrationen da CMC ar uppnadd. | flera studier har det visats att a
Okar med okande surfaktantkoncentration (Belo et al. 2011; Chen et al. 2013;
Painmanakul et al. 2005; Sardeing et al. 2006). Det foljer naturligt av att bade
bubbelstorleken och stigningshastigheten minskar med 6kad surfaktantkoncentration
(se ovan). Eftersom k,a minskar medan a O6kar papekar Belo et al. (2011) att k;
maste minska i snabbare takt &n vad a okar for att k;a ska minska med ckande
surfaktantkoncentration. Chen et al. (2013) och Belo et al. (2011) visar ocksa att
hastigheten med vilken a 6kar med 6kande surfaktantkoncentration minskar och
planar ut. | studierna har det enhélligt visats att k; sjunker med Okande
surfaktantkoncentration (Belo et al. 2011; Chen et al. 2013; Jimenez et al. 2014;
Painmanakul et al. 2005; Sardeing et al. 2006; Vasconcelos et al. 2003).
Minskningen av k, har ocksa visats avta med 6kande surfaktantkoncentration tills
den nar ett konstant varde (Belo et al. 2011; Vasconcelos et al. 2003). Vasconcelos
et al. (2003) visade att vardet pa k; alltid 1ag nagonstans mellan det teoretiska vardet
enligt Higbies penetrationsteori for mobila gransytor och Frosslings teori for rigida
gransytor. Till skillnad fran 6vriga studier visade systemet som analyserades av
Gomez-Diaz et al. (2009) ett annorlunda beteende, dar a minskade med 6kande
surfaktantkoncentration till en viss koncentration dar den borjade 6ka, och k; 6kade
enligt samma monster tills den bérjade minska.

En stor mangd numeriska simuleringsstudier har gjorts pa bubbelkolumner som
inkluderar stromningen (CFD) och masstransporten, med en stor variation i
modellerna for turbulensen, tvafassystemet och krafterna som agerar pa gransytorna
mellan faserna, men valdigt fa studier har utforts med omfattande hantering av
effekterna av surfaktanter pa hydrodynamiken eller masstransporten. Nagra CFD-
studier har gjorts pa bubbelkolumner med vatten-/surfaktantlosningar, dar den
huvudsakliga skillnaden jamfort med CFD-studier pa bubbelkolumner med rent
vatten ar att en empiriskt framtagen konstant anvénds i ekvationen for att korrigera
motstandskraften, vilket har visats stimma battre Gverens med experimentella
resultat for volymfraktionen luft i reaktorn (Ertekin et al. 2021; Fletcher et al. 2017;
McClure et al. 2015). Ertekin et al. (2021) och Fletcher et al. (2017) anvéande ocksa
empiriskt framtagna varden for k; nér de for att inkludera effekterna av surfaktanter
pa syretransporten. Forfattarna av alla tre studier ar dock eniga om att mer forskning
behovs for att ta fram anpassade ekvationer och samband for att kunna hantera
effekten av surfaktanter pa motstandskraften och k;, som kan anvandas for en
bredare méngd system. Bastani et al. (2018) undersokte i stallet den dynamiska
ytspanningen (och ytspanningsgradienten) for en enskild bubbla i en CFD-studie
genom att inkludera samband for transporten av surfaktanter fran vattnet till
gréansytan mellan en enskild bubbla — och langs gransytan — samt samband for
surfaktantadsorption och -desorption vid ytan. Forfattarna belyste vérdet av CFD-
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studien for att kunna undersoka den lokala koncentrationsprofilen langs ytan, da det
inte kan goras experimentellt.

4 Metod

Metodavsnittet ar uppdelat i en del som hanterar FEM-modelleringen, inklusive
geometrin och meshen fér modellen, samt anvanda matematiska samband,
antaganden, randvillkor och initiala tillstand. Vidare beskrivs bubbelmatning- och
berdkning, samt extraktion av data ur COMSOL och féljande hantering i separata
underrubriker.

Experimentella data erholls fran tidigare forsok gjorda av Maria Sandberg pa
Karlstad Universitet, vilka anvandes for validering och i vissa fall for indata till
modellen. Data fran Maria Sandberg togs emot i form av syrekoncentrationen dver
tid vid luftningsexperiment och for volymfraktionen luft i reaktorn, samt i form av
fotografier pa reaktorn under drift. Experimentella syrekoncentrationsdata anvandes
enbart for jamforelse med simuleringens resultat: dels en direkt jamforelse, dels for
att berakna och jamfora k,a (se rubrik 4.3). Data pa volymfraktionen luft anvandes
for jamforelse och for att anpassa reaktorhdjden i modellen (se rubrik 4.1.1).
Fotografierna pa reaktorn anvandes for att mata bubbelstorlekarna, vilket lag till
grund for bubbeldiameterekvationerna som anvandes i modellen (se rubrik 4.2). Data
fanns tillgangliga fran experiment med luftflédena 0,1, 0,2 och 0,3 I/min i rent vatten
samt i DDA-l6sningar inom koncentrationsintervallet 0,3125-15,625 mg/l. Férsoken
fran vilka data erholls gjordes i en reaktor med en diameter pd 30 mm och 1,28 |
vatten.

41 Modellering

Bubbelkolumnmodellen byggdes i COMSOL Multiphysics 5.5, specifikt modulerna
”Bubbly Flow” och ”Transport of Diluted Species” (se rubrik 2.4.1). Simuleringarna
var tidsberoende och 500 sekunder simulerades for alla kombinationer av luftflode
och DDA-koncentration. Strdmningen var turbulent och URANS-ekvationer
anvandes med standard k-g som turbulensslutningsmodell (se rubrik 2.4.1).
Modulens standardvéarden for koefficienterna i turbulensekvationerna behdlls.

Simuleringar gjordes for tre luftfloden i rent vatten (0,1, 0,2 och 0,3 I/min) och for
ytterligare 23 kombinationer av samma luftfloden med varierade DDA-
koncentrationer. Kombinationerna som simulerades valdes for att kunna jamfora
med de experimentella data som fanns tillgangliga.
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4.1.1 Geometri och randvillkor

Bubbelkolumnreaktorn modellerades enligt dimensionerna som reaktorn hade vid de
experimentella forsoken. Geometrin byggdes som en tvadimensionell axisymmetrisk
geometri, med en bredd pa 15 mm (alltsa en cylinderdiameter pa 30 mm), och en
h6jd som varierades mellan simuleringar. Modellen inkluderade inte en rorlig Ovre
rand (i verkligheten Okar den totala volymen nar luftningen startar) sa
reaktorvolymen vid olika kombinationer av  DDA-koncentration och luftflode
baserades pa den korresponderande experimentella volymfraktionen luft i reaktorn
vid fullt utvecklad stromning. Vattenvolymen var 1,28 | och den totala volymen pa
reaktorn (V,., m®) beraknades enligt (33), dar h, &r reaktorhdjden (m) och d, &r
reaktordiametern (m). ReaktorhGjden berdknades enligt (34), dar V., ar
vattenvolymen i reaktorn (m®) och ¢,; ar volymfraktionen luft i reaktorn. En
multilinjar regressionsmodell baserad pa experimentella data for luftflédena 0,2 och
0,3 I/min (ingen tydlig trend kunde urskiljas fér 0,1 1/min) byggdes for att berdkna
volymfraktionen Iuft i reaktorn (35), dér V; ar luftflodet (m®/s) och Cpp, 4r DDA-
koncentrationen (mg/l).

V, = 5 hymd? (33)
— Vr,v ¢r,lVr,v

e = 1at ¥ ) ) (34)

¢y = 7150V, — 3,06 * 10*Cpp, — 0,0024 (35)

Luftspridaren modellerades som en cirkel centrerad i botten pa reaktorn (en linje i
geometrin, som foljd av axisymmetrin) med diametern 5 mm. | verkligheten &r
Oppningen mindre &n 1 mm i diameter, men simuleringstiden kunde halveras med
mindre &n 1 % skillnad i resultaten for k;,a genom att séatta diametern till 5 mm.
Randvillkoren for luftspridaren var slip” for vatskefasen (att vattnets hastighet vid
randen inte sitts till noll som vid no slip”) och ”gas flux” for luftfasen, d& den
representerar luftinloppet. Luftdensiteten vid inloppet berdknades enligt den ideala
gaslagen (vid atmosfarstryck plus extra hydrostatiskt tryck) och massfluxet luft
beraknades enligt (36), dar p, (kg/m® &r luftdensiteten och dg (m) &r
luftspridardiametern. Fluxet av antalet bubblor (N, 1/m?-s) berdknades enligt (37),
dar d;, ar bubbeldiametern (m).

2 t8s
. _ Vl
No = ) nt) 87)

Randvillkoren for botten och sidan pa geometrin sattes for vatskefasen till “no slip”
och for gasfasen till ”no gas flux”, och randvillkoren for toppen av geometrin sattes
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till ’slip” och ”gas outlet” d& den representerar den fria griansytan till luften ovanfor
vattnet. Syretransporten 6ver den fria ytan i toppen pa reaktorn férsummades, da
grénsytearean ar mycket liten relativt den totala bubbelgransytearean i reaktorn. Ett
punktvillkor angaende trycket definierades vid den fria ytan, som garanterade att
trycket vid den fria ytan hélls konstant (’pressure point constraint™), for att undvika
konvergensproblem. For en illustration 6ver geometrin och randvillkoren, se Fig. 9.

1.8347m _
1.8327 Slip

1837 / Gas outlet
1.8287
1.826
1.8247 No slip
1.8227] No gas flux

1.827 Axisymmetri I
1.8187
1.8167
1.8147
1.8127]

1.817

/
0.027
0.018 |
0.016]
0.0147
0012} Axisymmetri - |
0.01
0.0087 B
0.006 B
0.0047 B
0.0027 B

0_ . . (—
| Slip / \ No slip .
-0.002
i Gas flux No gas flux L
-0.004
| r=0 mi
=0.006 .0.02 L0.01 0 0.01 0.02 0.03

No slip
No gas flux L

Fig. 9. Geometrin och randvillkoren fér modellen i studien.

4.1.2 Globala parametrar och initiala tillstand

For vatske- och luftfasen i modellen anvéndes de av COMSOL fordefinierade
materialen “water, liquid” respektive “air”, med tillhorande fysiokemiska
egenskaper. De globala parametrarna temperatur och referenstryck valdes till 20 °C
respektive 1 atm. Systemet antogs isotermiskt och varmeutveckling fran viskos
energidissipation forsummades. DDA-koncentrationen i studien ar lag (utspadd
I6sning), och eventuella forandringar i l6sningens densitet, och viskositet
forsummades; det fordefinierade materialet “water, liquid” anvéndes dven f6r DDA-
I6sningen. Transporten av DDA till bubbel-/vattengransytorna inkluderas inte i
modellen och effekterna av dynamisk ytspanning exkluderas. En gravitationsnod

lades till for att inkludera gravitation i transportekvationerna.
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Initiala vérden for simuleringen sattes till nollvektorn for vattnets hastighetfalt, noll
for volymfraktionen luft, 0,3 mg/l for syrekoncentrationen i reaktorn, 30 1/m? for
bubbelkoncentrationen (antalet bubblor per kubikmeter) for att underlatta for
konvergens, och COMSOLs standardvarden for turbulent kinetisk energi och
energidissipation. Det initiala tryckfaltet definierades enligt (38), dar P, ar
referenstrycket (Pa), p,, ar vattendensiteten (kg/m?), g ar gravitationsaccelerationen
(m/s?) och z ar hojdkoordinaten (m).

P = Pref + pvg(hr —z) (38)

Vidare definierades en uppstegningsfunktion (“step function”) for att fa en slat
funktion for 6kningen av luftfluxet genom luftspridaren (och tillhdrande flux av antal
bubblor) fran noll till det fullt utvecklade vérdet. Funktionen bestamdes sa att den
nadde sitt fullt utvecklade vérde vid tiden 4 s. Uppstegningen gjordes dels for att
komma narmare verkligheten (ingen 6kning sker égonblickligen) och for att undvika
konvergensproblem som foljd av stora gradienter.

4.1.3 Bubbelmekanik och masstransport

Hastighetsfalten for vattnet och luften kopplas samman algebraiskt genom en balans
mellan tryck- och motstandskrafter pa bubblorna och en modell for
motstandskraften, och genom drifthastigheten som drivs av
volymfraktionsgradienten for luft och vattenstromningens turbulenta viskositet (se
rubrik 2.4.1). En i ”Bubbly Flow”-modulen inkluderad modell for
motstandskraftskoefficienten anvéandes, giltig for bubblor storre an 2 mm i diameter.
I modellen berdknad motstandskraftskoefficienten enligt (39), dar E¢ ar E6tvos-talet
som beréknas enligt (40). Ytspanningen (o5, N/m) varierar med DDA-
koncentrationen (Cpps, Mg/l) och for att inkludera effekten anpassades en
polynomisk regressionsmodell (41) med standardverktyget i Excel (R?=0,9999), for
att berakna ytspanningen som funktion av DDA-koncentrationen baserat pa data
publicerade av Kimura et. al. (1998). Regressionsmodellen baseras inte pa nagon
etablerad fysik, utan togs bara fram for att enkelt kunna inkludera
ytspanningsvariationerna i modellen for det aktuella DDA-koncentrationsintervallet
i studien.

0,622

d = ==+0,235 (39)
2
Eb = —”"jdb (40)
os = 0,001 % (7,14 x 1071°CSp, — 2,39 x 107 7C3ps + 3,18 x 1075Cp4 —
2,15+ 1073C3,, + 0,0803C2p, — 1,85Cpps + 72,8) (41)
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Kopplingen mellan modulerna etablerades genom att lagga till en masstransportsnod
1 "Bubbly Flow”-modulen och en reaktionsnod i "Transport of Diluted Species”-
modulen. | masstransportsnoden berdknades masstransporten fran luften till vattnet
enligt tva-filmsteorin (se rubrik 2.4.1), men masstransportsnoden ar inte amnad for
gasblandningar, utan for rena substanser, sa mattnadskoncentrationen for syre
paverkas av syrets volymfraktion i luften (vilket paverkar partialtrycket och
mattnadskoncentrationen enligt Henrys lag). Mattnadskoncentrationen for syre
berdknades enligt (42), dar y,, ar molfraktionen syrgas i luften (0,21) och H &r
Henrys konstant (Pa-m3/mol). I verkligheten minskar molfraktionen syre i luften nar
syre transporteras till vattnet, men det forsummades i modellen da ytterligare,
anvandardefinierade transportsdifferentialekvationer hade kravts. Eftersom inga
tydliga trender for mattnadskoncentrationens beroende av DDA-koncentrationen
kunde urskiljas, och for att den ar beroende av vid vilket djup syreméatningssensorn
var placerad vid experimenten, beraknades Henrys konstant fran den genomsnittliga
experimentella mattnadskoncentrationen vid ett antaget sensordjup pa 20 % av

djupet i reaktorn. Vardet pa Henrys konstant beraknades enligt (43), dar Cs oy exp ar
mattnadskoncentrationen for syre (mg/l) fran experimentella data, h,.,, & héjden pa
vattenpelaren i reaktorn (m) och M,,, ar syrgasens molmassa (g/mol). Det berédknade
vardet pa Henrys konstant for syre i vatten bekréftades ligga inom intervall som
rapporterats i litteraturen (Sander 2015).

Yo2P
Cs02 = H (42)
H = MOZJ’OZ(Patm"'O’ZPvghr,v) (43)
Cs,Oz,exp

Masstransportskoefficienten k;, (m/s) baserades pa Higbies penetrationsteori och
beraknades enligt (44), dar D,, &r syrets diffusivitet i vatten (m?/s), Ugip A
magnituden pa den relativa hastigheten mellan luft och vatten (m/s), beraknad i
COMSOL fran balansen mellan tryck- och motstandskrafter och h;, ar bubbelhéjden
(m). Inga data hittades for syrets diffusivitet i DDA-losningar, men da losningarna i
studien var valdigt utspadda (laga koncentrationer DDA) antogs diffusiviteten vara
den samma som for rent vatten (1,97-10° m?/s).

k, =2 Do2usiip (44)

T[hb

Reaktionsnoden kopplar samman masstransporten fran “Bubbly Flow”- och
“Transport of Diluted Species”-modulerna genom att introducera syretransporten
fran luftbubblorna till vattnet som beraknas i masstransportsnoden som en kallterm
I advektions-diffusionsekvationen (se rubrik 2.4.1). Eftersom URANS-ekvationer
anvands i modellen modelleras inte de sma turbulenta fluktuationerna direkt, och for
att tillata for den 6kade syretransporten som foljer av turbulensen anvandes en nod
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for ”turbulent mixing”, som adderar en term (45) i diffusivitetstensorn, dér v &r den
turbulenta kinematiska viskositeten (berdknad i ”Bubbly Flow”-modulen), Sc &r det
turbulenta Schmidt-talet (standardvardet 0,71 anvandes) och I &r enhetsmatrisen.

ad | (45)

Scr

4.1.4 Mesh

Geometrin delades upp i tva domaner: en i botten (0 <z < 0,05 m) dar
hastighetsgradienterna var stora och resten av geometrin (0,05 < z < h,, m) dar
gradienterna var mindre. | bottendomanen autogenererades en ostrukturerad, extra
tat (extra fine”) triangulér mesh kalibrerad for stromningsdynamiken. | den 6vre
domaénen byggdes en strukturerad rektangular mesh med 60 element i bredd och 180
element i hojd. Bredden pa elementen holls konstant, medan langden bestamdes sa
att den 6kade linjart mellan tva langder, bestamt av att langden pa de forsta elementen
i positiv z-riktning (vid z = 0,05 m) var 4 % av langden pa de sista elementen i
samma riktning (vid den fria ytan i toppen pa reaktorn). Okningen av langden pa
elementen i den strukturerade meshen inkluderades for att gradienterna generellt var
hogre narmare botten pa reaktorn. Meshen gjordes ocksa finare vid gransskikten
mellan reaktorvaggen och vattnet. Meshen i omradet vid gransen av domanerna visas
i Fig. 10.

0.056'|m

0.0557] | L

0.054" [

0.0537] [

0.052] r

0.051]

0.05 [

0.0497 r

0.0487] r

0.047 [

0.046 r

0.0457 r

0.044 1 T X T 7 R 1 i T 1 T "
-0.002 0 0.002 0.004 0.006 0.008 0.01 0.012 0.014 0.016

Fig. 10. Mesh vid gransen av de tva doméaner geometrin delades upp i.

Meshforfinande (mesh refinement) utfordes manuellt 6ver hela doménen genom att
testa tatare och glesare mesh och undersoka skillnaden i resultat och simuleringstid.
Tatare mesh &n den som slutligen anvéndes resulterade i mer an 50 % langre
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simuleringstid och mindre an 1 % skillnad i resultat for k; a, medan en glesare mesh
I vissa fall ledde till konvergensproblem i simuleringen och 6kade simuleringstider,
och tog i andra fall ungefar lika lang tid som den mesh som anvandes.

4.2 Bubbelmatning och -storleksberakning

Bubbelstorleken &r en central parameter vid bubbelstromning och har i modellen en
stor paverkan pa bland annat tryck- och motstandskraftbalansen for bubblorna (som
paverkar den relativa hastigheten mellan bubblor och vatten), fluxet av antal bubblor,
grénsytearean mellan bubblor och vatten och masstransportskoefficienten. Modellen
som anvandes i studien tar inte hansyn till nagon bubbelstorleksférdelning —
bubbelstorleken antas vara samma for alla bubblor — vilket innebér att det ar viktigt
med en god representation av bubbelstorlekarna. Parametern som anvands i
COMSOL for att representera bubbelstorlekarna ar bubbeldiametern (d;,) och den
representativa diametern som anvandes for modellen var Sauter Mean Diameter
(d3,), vilken beraknades baserat pa experimentella data.

Data angaende bubblornas form och storlek fanns tillgangliga i form av foton pa
bubbelkolumnreaktorn (tagna av Maria Sandberg) med ett mattband under drift, se
Fig. 11. For att mata storleken pa bubblorna importerades bilderna i mjukvaran
AutoCAD, dar storleken anpassades sa att linjalskalan stamde Overens med
mjukvarans definierade langdskala. Linjer drogs sedan langs bubblornas storre och
mindre axlar (se Fig. 11), och alla data for langden pa bubblornas axlar exporterades
och bearbetades i Excel. Bara de bubblor som tydligt kunde urskiljas inkluderades;
overlappande bubblor och bubbelsvarmar exkluderades om inte konturerna pa
individuella bubblor var tydliga. Totalt mattes 1865 bubblor, fordelade pa 22
kombinationer av luftfléde och DDA-koncentration.

Eftersom bubblorna i regel var ellipsoider berdknades den volymekvivalenta
diametern (diametern av en sfar med samma volym som bubblan) som representativ
diameter for bubblorna. Den volymekvivalenta diametern d,, berdknades enligt (46),
dar 1, ar langden pa den kortare axeln (m) och ; ar langden pa den langre axeln (m).
Axeln i djupled antogs vara lika lang som den kortare av de synliga axlarna. Den
genomsnittliga representativa diametern ds, beréknades sedan enligt (47), dar n ar
antalet bubblor.

dy = (g = 1DY? (46)
Titidy
d3; = 21}_1 22 (47)
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Fig. 11. Exempel pa ett foto pa reaktorn under drift samt dimensionsmatning av bubblorna
i AutoCAD (luftflode 0,3 I/min, DDA-koncentration 9,375 mg/l). Fotografiet togs av Maria
Sandberg pa Karlstad Universitet.

For att forsoka forutsaga ds, utifran luftflodet och DDA-koncentrationen togs en
ekvation fram som anvandes i COMSOL for att berékna d5,. De berdknade vardena
pa ds, enligt (47) visades félja ett nagorlunda liknande monster for luftflodena 0,1
och 0,3 I/min, medan d5, for 0,2 I/min avvek fran monstret. Da det finns stora
potentiella felmarginaler vid berdkningen av d5, (exempelvis osékerheter i langden
pa den osynliga axeln, bubblor utan tydlig kontur, bubbelsvarmar och i vissa fall
bristfallig bildkvalitet) exkluderades vérdena pa ds, for luftflodet 0,2 I/min da
trenden inte dverensstamde, och analysen baserades enbart pa vardena for 0,1 I/min
och 0,3 I/min. Ingen tydlig trend kunde urskiljas for vardena pa ds, vid hogre DDA-
koncentrationer. Ekvationerna (48), (49) och (50) togs fram for att berékna d, (mm)
i modellen. Ingen regressionsanalys utférdes for att ta fram ekvationerna, och de bor
snarare ses som en hypotes an en statistiskt relevant korrelationsmodell. Vardena pa
koefficienterna i ekvationerna bestdmdes manuellt for att visuellt anpassa kurvan till
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de beraknade vardena pa d, fran experimentella data och tre huvudsakliga intervall
definierades utifran formen pa de experimentella kurvorna. Intervallgranserna, samt
konstanterna 4,179 och 4,124 i (49) respektive (50), bestamdes med Excels
problemlosningsverktyg fér att matcha vardet pa d;, och den momentana
forandringshastigheten av d;, med avseende pa DDA-koncentrationen vid
intervallgranserna. For de berdknade vardena pa d;, och kurvorna for
hypotesekvationerna, se Fig. 12.

ds; = 3,68 + 108000V, + (0,82(Cpps — 0,8))2; 0 < Cppa < 1,405 (48)
ds, = 4,179 + 108000V, + 0,15In(Cpps — 1,22); 1,405 < Cppa < 4,089 (49)
d3, = 4,124 + 108000V, + 0,05228Cpp4; 4,089 < Cppa < 16 (50)

‘o Bubbelstorlek, Sauter Mean Diameter (d;,)

ds; (mm)

—e—0,1|/min
—e—0,2 |/min
—e—0,3 /min

35 ! !
0 2 4 6 8 10 12 14 16 18
DDA-koncentration (mg/l)

Fig. 12. Berdknad d;, baserat pa experimentella data, samt kurvan for (48), (49) och (50)
som togs fram for modellen for luftflddena 0,1 och 0,3 I/min (gula kurvor). De streckade
linjerna representerar intervallgranserna for ekvationerna.

For att berdkna bubbelhdjden som anvénds for Higbies penetrationsteori berdknades
ocksé ”Sauter mean” av hojden (l&ngden i vertikal riktning), enligt (51). Bubblornas
kortare axel var ofta nara parallell med den vertikala riktningen, sa bubbelhgjden
antogs vara lika med langden pa den kortare axeln. Férhallandet mellan hs, och d5,
visade ingen tydlig korrelation till vare sig luftflodet eller DDA-koncentrationen, sa
en genomsnittlig hs,-fraktion av ds, for de 22 kombinationer av luftfléde och DDA-
koncentration dar bubbelfoton fanns tillgangliga anvéndes for att berdkna
bubbelhodjden, enligt (52).

n 3
_ Xima i
—yn 2
Yic1lici

hs2 (51)
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h3a,i
hy = dsa (5 22, 220 (52)

=1y,

4.3 Dataextraktion och -hantering

Data angaende koncentrationen 16st syre vid en femtedel av djupet i reaktorn och
halvvdgs mellan centralaxeln och reaktorvdggen (antagen position for
syrematningsutrustning vid de experimentella forsdken) exporterades fran
COMSOL till Excel. For att berdkna kpa integrerades tva-filmsekvationen och
skrevs om till (53), dar t ar tiden (s) och C, ar den initiala koncentrationen vid
starttiden ¢,. Kvadraten av skillnaden mellan det beraknade vardet pa
syrekoncentrationen enligt (53) och véardet fran COMSOL vid varje tidpunkt
berdknades, och genom problemlésarfunktionen i Excel minimerades summan av de
kvadrerade skillnaderna genom att iterera fram konstanterna Cs, C, och k;a. Data
for k,a kan ocksa exporteras direkt ur COMSOL, men metoden beskriven ovan
anvandes i stallet, eftersom samma metod ocksa anvandes for att ta fram k, a baserat
pa de experimentella syrekoncentrationsdata som resultaten i studien jamfordes med.
Vérdet pa k; a stegas upp till jamviktsvardet da stromningen gar mot fullt utvecklad,
sa t, valdes sa att stromningen redan var fullt utvecklad for att det berdknade vardet
pa k, a inte skulle paverkas av uppstartningsperioden.

Co2(t) = C502 — (Cs,oz - Co,oz)e_kLa(t_tO) (53)

For volymfraktionen luft och den relativa hastigheten mellan luften och vattnet togs
genomsnittet (Surface Average) 6ver reaktorn i COMSOL vid tiden 300 sekunder.

5 Resultat

De simulerade resultaten for k,a i rent vatten blev 0,359 min™ for luftflédet 0,1
I/min, 0,691 mint for 0,2 I/min och 0,989 mint for 0,3 I/min. Jimfért med
experimentella data pa 0,357 min f6r 0,1 I/min, 0,669 min for 0,2 I/min och 0,867
min? for 0,3 I/min blev de procentuella skillnaderna 0,69 %, 3,30 %, respektive
14,03 % mellan simulerade resultat och experimentella data. For volymfraktionen
luft i reaktorn blev de simulerade resultaten 1,06 % for 0,1 I/min, 2,18 % for 0,2
I/min och 3,34 % for 0,3 I/min och experimentella data lag pa 0,71 %, 2,05 %
respektive 3,27 %, vilket motsvarar procentuella skillnader pa 49,42 %, 6,11 %
respektive 2,14 % mellan simulerade resultat och experimentella data. En jamforelse
for koncentrationen lost syre Over tid mellan simulerade och experimentella data
redovisas i Fig. 13. For luftflédena 0,2 I/min och 0,3 I/min fanns data for flera
experiment (dar genomsnittet anvants for varden pa k,a och volymfraktionen luft i
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behallaren) och de experimenten dar mattnadskoncentrationen for syre stamde bést
Overens med méttnadskoncentrationen i simuleringen visas i Fig. 13
(mattnadskoncentrationen varierar med sensordjupet for syrematningsutrustningen).

Syrekoncentration over tid, rent vatten

——0,11/min, exp
0,1 I/min, cmsl
———0,2 |/min, exp
0,2 I/min, cmsl
——0,3 |/min, exp

0,3 I/min, cmsl

Syrekoncentration (mg/l)

0 100 200 300 400 500 600
Tid (s)

Fig. 13. Jamforelse av koncentration I6st syre i reaktorn dver tid mellan experimentella data
och simulerade resultat fér rent vatten. "Exp” star for experimentella data och “cmsl” star for
simulerade resultat i COMSOL.

Resultaten fran simuleringarna jamfort med experimentella data for k,a och de
procentuella skillnaderna mellan simulering och experiment presenteras i Fig. 14
respektive Fig. 15. Volymfraktionen luft for DDA-/vattenldsningarna presenteras i
Fig. 16. De direkta effekterna DDA-koncentrationen hade pa ytblockering
(fortjockning av DBL), som i sin tur paverkar k,, modellerades inte och de
inkluderade effekterna av 6kad DDA-koncentration som inkluderades i modellen var
ytspanningen (som paverkar ug;, och som foljd volymfraktionen luft och den
specifika gransytearean a) och bubbeldiametern (som paverkar bland annat a, k;
utifran Higbies penetrationsteori och ug;,). Effekterna av ytblockeringen syns i den
Okande procentuella skillnaden mellan simulerade resultat och experimentella data
for k,a. Resultaten pd genomsnittlig ug;, fran simuleringen presenteras i Fig. 17.
For luftflodet 0,2 I/min hade modellen problem med att konvergera vid vissa DDA-
koncentrationer (0,3125 mg/l, 0,9374 mg/l och 6,25 mg/l), och simuleringstiderna
blev for langa, sa simuleringarna avbrots och resultat saknas vid dessa
koncentrationer.
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Volymetrisk masstransportskoefficient (k,a)
1,2

—o—0,1 |/min, exp
——0,2 |/min, exp
=o—0,3 |/min, exp

0,1 1/min, cmsl
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k,a (1/min)

0,3 I/min, cmsl
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0 2 4 6 8 10 12 14 16 18

DDA-koncentration (mg/l)

Fig. 14. Jamforelse av den volymetriska masstransportskoefficienten k;a vid olika
kombinationer av Iluftfloden och DDA-koncentration mellan experimentella data och
simulerade resultat for alla simuleringar. "Exp” star for experimentella data och "cmsl” star
for simulerade resultat i COMSOL.

Procentuell skillnad, k,a
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Fig. 15. Procentuell skillnad mellan simulerade resultat och experimentella data for k,a vid
olika kombinationer av luftfléden och DDA-koncentration for alla simuleringar.
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Volymfraktion luft i reaktorn
0,04

0,035 -
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Fig. 16. Jamforelse av volymfraktionen luft vid olika kombinationer av luftfldden och DDA-
koncentration mellan experimentella data och simulerade resultat fér alla simuleringar. "Exp”
star for experimentella data och "cmsl” star for simulerade resultat i COMSOL.

Genomsnittlig relativ hastighet (ug;,)
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023 0,1 I/min, cmsl
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0,215
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0 2 4 6 8 10 12 14 16 18

DDA-koncentration (mg/I)

Fig. 17. Den genomsnittliga relativa hastigheten mellan luftbubblor och vatten (ug;,) vid
olika kombinationer av luftfléden och DDA-koncentration for alla simuleringar.

Simuleringsresultaten for vattnets hastighetsfalt, volymfraktionen Iluft och
koncentrationen lost syre i botten pa reaktorn visas i Fig. 18 for exemplet rent vatten
med luftflodet 0,1 I/min vid tiden 100 s. | de Ovre delarna av reaktorn var
volymfraktionen luft och syrekoncentrationen relativt jomn i horisontalplanet, och
systemet var val omblandat i radiell riktning. Syrekoncentrationen sjonk med 6kande
z-koordinat (minskande djup) fran ungefar z=0,3 m och uppat — en effekt av minskad
syretransport som féljd av minskad mattnadskoncentration med minskande djup —
men 6kade med héjden till z=0,3 m, da det erhélls en atercirkulationszon i botten av
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reaktorn och en lag radiell spridning pa volymfraktionen luft, vilket ledde till
minskad syretransport. Att syrekoncentrationen sjonk stabilt med 6kad z-koordinat
ovanfor z=0,3 m indikerar att den longitudinella omblandningen var lag.

Vattnets hastighet (m/s) Volymfraktion luft (-) Syrekoncentration (mg/l)
%1072 [ | %1072 [ %107 [ ! g
m m m
77 0.16
651 651 651
4.2
60} 0.12 60} 0.14 60}
55} 55} 55F . 4.15
0.12
50 0.1 50 50
41
a5t a5t 01 45t
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Fig. 18. Vattnets hastighetsfalt, volymfraktionen luft i reaktorn och koncentrationen lost syre
i botten p& reaktorn for simulering av rent vatten vid luftflédet 0,1 I/min och tiden 100 s.

6 Diskussion

Diskussionsavsnittet angaende studiens resultat ar uppdelat i tva specifika sektioner
for att hantera resultaten for rent vatten (det primara delmalet) och for DDA-
l6sningar (det sekundara delmalet). Vidare inkluderas en sektion for
metoddiskussion och -kritik, samt en sektion for forslag pa vidare studier.

6.1 Rent vatten

Resultaten fran simuleringen angadende k,a stamde mycket val Overens med
experimentella data for luftflédena 0,1 I/min och 0,2 I/min, men s&mre for 0,3 I/min.
Det hér utfallet var véantat da stromningsregimen var av typerna bubbelstrémning och
imperfekt bubbelstromning vid lagre luftfléden, men ndrmade sig churn-turbulent
stromning vid hogre luftfloden, och bade “Bubbly Flow”-modulen och Higbies
penetrationsteori dr battre anpassade for utspridda, homogena strémningsregimer. |
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bubbelstromningsregimen ar graden av bubbelinteraktion och ihopklungande av
bubblor g, och bubblorna ar mer homogent utspridda, vilket leder till att den
tillgangliga bubbelgransytan 6ver vilken syretransporten sker inte blockeras av andra
bubblor och att syrekoncentrationen i vattenfasen &r rumsligt relativt jamn vid en
viss tidpunkt och position i reaktorn. For luftflédena 0,1 och 0,2 I/min anses
grundmodellen fungera val, och ytterligera tillagg eller mer komplicerade modeller
verkar inte vara nodvandigt for att forutsaga syretransportshastigheten. Higbies
penetrationsteori med den uppskattade bubbeldiametern och -hojden verkar ge
rimliga varden pa k,, och kombinerat med modellen for relativ hastighet mellan
bubblor och vatten verkar volymfraktionen luft (som direkt paverkar a) ocksa
stamma overens med verkligheten da skillnaden i produkten k,a mellan simulerade
resultat och experimentella data ar 1ag. Dock stammer inte modellens resultat for
volymfraktionen luft val Gverens med experimentella data fér rent vatten vid
luftflodet 0,1 I/min, men det antas ha andra orsaker (diskuteras nedan).

Nar bubblor daremot klungas ihop och avstdnden mellan gransytorna for olika
bubblor blir sma —som vid luftflédet 0,3 I/min — minskar syretransportseffektiviteten
Over gransytorna som delvis blockeras av andra bubblor. Gransytorna kan direkt
blockeras av andra bubblor och som foljd sker ingen syretransport till vattnet Gver
de blockerade delarna av ytorna, samt att de tunna vattenfilmerna mellan bubblor
som klungas ihop leder till en minskad koncentrationsskillnad éver DBL och
syretransportshastigheten sjunker. De tunna filmerna mellan bubblorna méttas alltsa
snabbare, vilket leder till att tva-filmsteorin (som anviinds i “Bubbly Flow”-
modulen) tenderar att Gverskatta syretransporten da det antas i teorin att vattnet ar
val omblandat (se exemplet i Fig. 18, syrekoncentrationsfordelningen ser liknande
ut for alla luftfléden), att bubblorna &r jamnt utspridda, samt att bubbelgrénsytorna
ar oblockerade och syretransporten sker mot den fria, omblandade vattenfasen.
Eftersom tvafasmodellen ar av Euler-typ hanteras luft- och vattenfaserna som
kontinuerliga och interpenetrerande och de faktiska bubblorna och grénsytorna
sparas inte, sa for att inkludera ihopklungande av bubblor och blockerade gransytor
behdvs en mer avancerad tvafasmodell (exempelvis Euler-Lagrange), men det anses
inte nédvandigt vid lagre luftfloden da modellen som anvénds i studien kunde
forutsaga vardet pa k;, a inom nagra procent (fér 0,1 och 0,2 I/min). Vid dnnu hogre
luftfloden (6ver 0,3 I/min) skulle modellen troligtvis procentuellt dverskatta k;a
annu mer, och en mer avancerad tvafasmodell kan bli nédvéandig. Bubbelsplittring
och -koalescens 6kar ocksa med den dkande interaktionsgraden vid storre luftfloden,
och en modell som inkluderar dessa fenomen (exempelvis PBM) kan bli nddvandig
om interaktionsgraden &r hdg nog.

Enligt Shu et al. (2019) tenderar lyftkraften — vilken férsummades i den hér studien
— att tvinga storre bubblor in mot mitten av reaktorn medan mindre bubblor tvingas
utat mot kanterna, vilket kan ge en 6kad volymfraktion langs reaktorns centrala axel.
| Fig. 11 syns det att volymfraktionen luft i reaktorn faktiskt &r storre ndrmare den
centrala axeln, och den radiella fordelningen i modellen &r relativt jamn i majoriteten
av reaktorn (férutom i botten, se Fig. 18). Att inkludera en lyftkraftsmodell skulle
kunna ge en mer koncentrerad volymfraktion langs den centrala axeln, vilket kan
vara speciellt viktigt for hogre luftfloden dar ansamlingen av bubblor nédra den
centrala axeln kan leda till bubbelklungor.
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Skillnaden i syrekoncentration mellan experimentella data och simulerade resultat
som kan ses i Fig. 13 beror framst pa skillnaden i maéttnadskoncentration for
luftflodet 0,1 I/min, och pa skillnaden i k,a for luftflodet 0,3 I/min. Eftersom
omblandningen i vertikal riktning ar lag blir maéttnadskoncentrationen starkt
beroende av vid vilket djup syrekoncentrationen méts och for simuleringarna
bestdmdes en fixerad position for extraktionen av syrekoncentrationsdata (20 % av
vattendjupet). Méttnadskoncentrationen for syre i rent vatten varierar enbart med
partialtrycket for syre — Henrys konstant & densamma for syre i vatten, oavsett
luftflode — och det hydrostatiska trycket som foljer av vattendjupet &r den parameter
som bestdmmer mattnadskoncentrationen. Den exakta positionen  for
syrematningsutrustningen vid de experimentella forséken var okénd, och z-
koordinaten vid vilken syredata extraherades fran de simulerade resultaten
varierades inte for att matcha syrekurvorna. Den viktiga parametern for studien
angaende syretransportshastigheten var k,a, vilken inte paverkas av
mattnadskoncentrationen. Vardet pa k,a paverkades dock av djupet dar
syrekoncentrationsdata extraherades ur simuleringsresultaten, men skillnaderna lag
under 1 % da djupet varierades med + 20 cm, vilket anses forsumbart. Effekterna av
djupet pa k,a (k,a var nagot lagre vid lagre z-koordinat) antogs framst bero pa att
den lokala volymfraktionen luft &r jamnare férdelad radiellt vid hdgre positioner (se
Fig. 18) i reaktorn som foljd av drifthastigheten, och eftersom
syrematningspositionen var placerad halvvdags mellan den centrala axeln och
reaktorvaggen okade den lokala volymfraktionen luft ndgot med 6kad hoéjdposition.

Till skillnad fran resultaten angaende k; a sa stamde resultaten fran simuleringen for
volymfraktionen luft i reaktorn bést 6verens med experimentella data vid luftflodet
0,3 I/min, och en skillnad pa nastan 50 % erholls vid luftflodet 0,1 I/min. Eftersom
skillnaden i k,a mellan simulerade resultat och experimentella data var sa liten for
luftflodet 0,1 I/min (<1 %) antas experimentella data for volymfraktionen luft i
reaktorn vid det flodet vara opalitliga. Volymfraktionen luft i reaktorn ar tydligt
korrelerad med k; a da den tillgangliga specifika gransytearean a beror pa hur manga
bubblor som finns i reaktorn, och med en konstant bubbeldiameter i modellen hade
en 33 % lagre volymfraktion luft motsvarat ett 33 % lagre varde pad k,a. De
experimentellt framtagna data pa volymfraktionen luft hade bestamts genom att méta
hojdskillnaden i reaktorn med ett mattband da luftningen var aktiv, och den
experimentellt framtagna volymfraktionen luft i reaktorn vid luftflédet 0,1 1/min
motsvarar en hojdskillnad pa ungefar 1,3 cm, vilket leder till stora potentiella
felmarginaler da eventuella matfel pd nagra millimeter kan ha en stor paverkan pa
resultatet. Samma absoluta métfel vid hogre luftfloden med storre volymfraktion luft
i reaktorn motsvarar mycket mindre procentuella fel. En volymfraktion luft pa 0,71
% (experimentella data) for luftflodet 0,1 I/min hade inneburit att den genomsnittliga
stigningshastigheten fér bubblorna var ungefar 50 % hogre an de simulerade
resultaten, vilket modellen for den relativa hastigheten mellan bubblor och vatten
enbart skulle tillata for bubblor éver 1,5 cm i diameter.
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6.2 DDA-I6sning

Experimentella data for k;a vid olika kombinationer av luftfléden och DDA-
koncentration visas i Fig. 14. Vid alla tre luftfloden sjunker k; a med 6kande DDA-
koncentration forutom for mycket laga koncentrationer och minskningen ser ut att
avta vid hogre koncentrationer, vilket stimmer 6verens med tidigare rapporterade
resultat (Belo et al. 2011; VVasconcelos et al. 2003). For luftflodena 0,1 och 0,2 I/min
fanns inga experimentella data for DDA-koncentrationer 6ver 8 respektive 10 mg/I,
sa exakt nar minskningen av k, a med dkande DDA-koncentration upphdr gar inte
att avgora, men enligt data som finns ser kurvorna ut att plana ut runt 8 respektive
10 mg/l. Vid 0,3 I/min ser kurvan definitivt ut att plana ut runt 10-12 mg/l DDA, och
till och med aterhamtas nagot — vilket har rapporterats tidigare av Chen et al. (2013)
— men det kan ocksa bero pa matfel. Att kurvorna planar ut vid olika DDA-
koncentrationer skulle kunna forklaras med att vid hogre luftfloden &r
volymfraktionen luft i reaktorn hogre, vilket innebér en hogre specifik gransytearea
a mellan bubblor och vatten, sa lange bubbelstorlekarna ar nagorlunda lika. Med en
hdgre koncentration tillganglig gransytearea ar det rimligt att det krdavs en hogre
surfaktantkoncentration for att surfaktanterna ska hinna métta gransytorna under
bubblornas  uppehallstid.  Experimentella data visar att &ven vid
surfaktantkoncentrationer under 10 mg/I paverkas k; a tydligt negativt med ckande
koncentration, vilket belyser vikten av att studera dessa effekter i utspadda
surfaktantlésningar ~ for  reningstekniken, da surfaktantkoncentrationerna i
kommunala avloppsvatten ofta ligger mellan 10-20 mg/l och kan na mycket hogre
an sa i industriella avloppsvatten (Dereszewska et al. 2015).

| experimentella data vid de Idgsta DDA-koncentrationerna for luftflodena 0,2 och
0,3 I/min syns en liten 6kning av k;a innan det borjar sjunka (se Fig. 14). Ingen
liknande trend har upptéckts i litteraturen, dar de undersokta studierna visar att k; a
minskar med 6kande surfaktantkoncentration dven vid laga koncentrationer (Chen et
al. 2013; Belo et al. 2011). Viktigt att belysa ar dock att de undersokta studierna
anvander andra typer av surfaktanter, och de presenterade resultaten géller inte
nodvandigtvis for just DDA. Forklaringen for trenden antas vara att
bubbelstorlekarna minskar vid ldga DDA-koncentrationer (se Fig. 12) — och som
foljd 6kar a — medan k;, sjunker som foljd av surfaktantadsorptionen pa gransytorna;
den okade tillgangliga gransytearean for syretransport antas fa en stérre 6kande
effekt pa k,a an den minskande effekten av ett minskande k. Effekten har enbart
visats just for luftspridaren, bubbelstorleken och reaktorn som anvants i studien, men
om liknande effekter kan visas for andra luftspridare som producerar andra
bubbelstorlekar och andra reaktorer, skulle kunskap kring effekterna kunna gynna
reningstekniken, exempelvis genom insikten att surfaktanter inte behdver renas ner
till en sa lag koncentration som majligt i reningssteg innan den aerobiska reningen.
Dock handlar det om véldigt laga surfaktantkoncentrationer, langt under vad som
vanligtvis patraffas i avloppsvatten. Trenden av okande k;a vid de lagsta DDA-
koncentrationerna sags dock inte for luftflodet 0,1 I/min, utan dar mérktes snarare en
motsatt trend dar k,a minskade lite innan det aterhamtades nagot och sedan
minskade igen. Skillnaderna ar emellertid valdigt sma och inte statistiskt
sakerstallda, och det ar svart att dra nagra tydliga slutsatser kring effekterna pa k,a
vid laga DDA-koncentrationer.
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Resultaten for simuleringarna angaende k,a for DDA-l6sningarna redovisas i Fig.
14 och de procentuella skillnaderna mellan simulerade resultat och experimentella
data visas i Fig. 15. Effekterna av DDA-koncentrationen som inkluderades i
modellen var hur d5, och ytspanningen paverkades. Som redovisats i Fig. 12, sjonk
d, tydligt vid laga DDA-koncentrationer for luftflodena 0,1 och 0,3 I/min innan den
borjade 6ka, medan trenden for ds, vid 0,2 I/min var mer otydlig. Minskningen av
d3, och foljande 6kning med 0kande DDA-koncentration leder till att a forst 6kar
och sedan minskar, vilket har en tydlig effekt pa k, a for simuleringen. Kurvan for
ekvationerna som berdknar d;, (se Fig. 12) &r tydligt kopplad till de simulerade
resultaten av k;a (se Fig. 14), dar trenden ar densamma fast horisontellt speglad.
Ekvationerna som anvéandes for att berdkna d5, i modellen baserades pa luftflddena
0,1 och 0,3 I/min, och 0,2 I/min exkluderades ur analysen. Baserat pa de simulerade
resultaten for k,a anses ekvationen for ds, ha varit rimlig vid laga DDA-
koncentrationer aven for luftflodet 0,2 I/min da de uppmatta véardena pa ds, runt
koncentrationerna 1-2 mg/l gav ett betydligt hogre varde an vid rent vatten (se Fig.
12). Simuleringen hade troligtvis underskattat vardet pa k,a vid de
koncentrationerna (a minskar med 6kad d5.,), och det &r inte rimligt att k; a blir lagre
i simuleringen &n vid experimenten, eftersom modellen inte inkluderar effekterna av
surfaktantadsorption pa gransytorna och foljande fortjockning av DBL och
minskning av k;. Generellt sett sa Overskattar modellen k,a vid alla DDA-
koncentrationer, vilket definitivt ar rimligt eftersom surfaktantadsorptionen pa
gransytorna inte modellerades. Som Fig. 15 visar okar ocksa den procentuella
skillnaden mellan simulerade resultat och experimentella data for k;a med 6kande
DDA-koncentration, vilket &r vantat da gransytorna blir mer blockerade av
adsorberade surfaktantmolekyler da koncentrationen 6kar. Dock vid laga DDA-
koncentrationer syns en storre procentuell skillnad pa k,a dar d;, minskar och a
oOkar, aven fast effekten pa k,, av surfaktantadsorptionen kan antas lag vid sa utspadda
I6sningar, vilket troligtvis innebdr att minskningen av d5, och féljande 6kning av a
var nagot oOverskattad. Vid hoga DDA-koncentrationer syns inte nagon tydligt
avtagande negativ forandringshastighet i de simulerade resultaten, till skillnad fran
experimentella data, vilket ar en direkt konsekvens av att ekvationen for d5, ar linjart
Okande med Okande DDA-koncentration i det intervallet (se Fig. 12) och
gransytornas mattnadsgrad av surfaktanter inte modellerades. Eftersom
experimentella data antyder att minskningen av k;a med okande DDA-
koncentration planar ut vid hogre koncentrationer, sa borde dven d5, och som foljd
a plana ut (en vidare minskning av a skulle krdva en motsvarande 6kning av k;, for
att vardet pa k, a skulle plana ut med 6kande koncentration, vilket strider mot teorin),
och noggrannare analys av fler data angaende bubbelstorlekarna vid de hdga
koncentrationerna kravs.

Som Fig. 16 visar stimmer den simulerade volymfraktionen luft i reaktorn
nagorlunda 6verens med experimentella data vid lagre DDA-koncentrationer for
luftflédena 0,2 och 0,3 I/min, men avviker vid hdgre DDA-koncentrationer.
Volymfraktionen i simuleringen hade en Okande trend med ©kande DDA-
koncentration medan experimentella data visade pa en minskande trend.
Experimentella data for volymfraktionen luft vid luftflodet 0,1 I/min exkluderas ur
analysen eftersom de inte anses palitliga (se ovan), och det lagsta véardet som pa
volymfraktionen luft (vid DDA-koncentrationerna 0,9375-2,5 mg/l) motsvarar en
bubbelhastighet mer &n dubbelt sa hog som vad modellen som anvandes for
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motstandskraftkoefficienten och tryck-/motstandskraftsbalansen tilldter inom
bubbeldiameterintervallet 2-20 mm.

Bubbelhastigheten i reaktorn bestammer bubblornas uppehallstid, vilket direkt
bestdammer volymfraktionen luft i en specifik reaktor med ett bestdmt luftflode, och
variationen i volymfraktionen luft med DDA-koncentrationen blir en direkt effekt av
variationerna i bubbelhastigheten. Bubbelhastigheten i vertikal riktning bestams av
den relativa hastigheten mellan bubblorna och vattnet samt vattnets hastighet; om
vattnet har en hog hastighet uppat i vertikal riktning i en region av reaktorn leder det
till en hogre absolut hastighet for bubblorna i den regionen. For att vattnets hastighet
ska ha en betydande effekt pa den absoluta genomsnittliga bubbelhastigheten kraver
det dock att en stérre andel av bubblorna befinner sig i regioner med hdog
vattenhastighet, vilket inte &r fallet i majoriteten av den simulerade reaktorn.
Vattenhastigheten ar hég precis ovanfor luftspridarens utlopp (se Fig. 18), men
ovanfor hojden 10 cm i reaktorn ar vattenhastigheten mycket lag, sa en okad absolut
bubbelhastighet som foljd av 6kad vattenhastighet &r inte en relevant faktor for
volymfraktionen Iuft i behallaren. For experimentella data skulle den lagre
volymfraktionen Iluft vid hogre DDA-koncentrationer bero pa en hdogre
volymfraktion luft ldngs den centrala axeln i reaktorn, dar bubblornas rérelse skulle
accelerera vattenfasen och den absoluta bubbelhastigheten skulle 6ka, men ingen
skillnad kan tydas i bubbelbilderna angdende bubblornas radiella distribution vid
olika DDA-koncentrationer, sa det anses inte vara en orsak till den minskande
volymfraktionen luft. Volymfraktionen luft i reaktorn bor darfor nastan uteslutande
bero pa den relativa hastigheten mellan vattnet och bubblorna.

Tva huvudsakliga faktorer paverkar den relativa hastigheten mellan bubblor och
vatten vid varierad DDA-koncentration i modellen: d5, och ytspanningen. En analys
av (27), (39) och (40) visar att den relativa hastigheten minskar med minskande
ytspanning for hela DDA-koncentrationsintervallet i studien, sd ytspanningens effekt
blir alltsa att 6ka volymfraktionen luft i reaktorn med 6kande DDA-koncentration.
Enligt etablerad teori (Shu et al. 2019) 6kar motstandskraftskoefficienten for bubblor
(vilket leder till minskad relativ hastighet) vid tillsats av surfaktanter (Marangoni
Force), vilket stammer dverens med effekterna den minskade ytspanningen har pa
motstandskraftskoefficienten enligt (39) och (40). Resultaten presenterade av
Prakash et al. (2022) visade ocksd pa en okande volymfraktion luft i en
bubbelkolumn vid tillsats av surfaktanter, vilket starker de simulerade resultaten men
motsager experimentella data for den har studien. Baserat pa att surfaktanter okar
motstandskraften och minskar den relativa hastigheten, kraver det att den andra
paverkande parametern d5, star for den okande relativa hastigheten med 6kad DDA.-
koncentration, som foljer av den minskande volymfraktionen luft i reaktorn.

Enligt (27), (39) och (40) paverkas den relativa hastigheten mellan bubblor och
vatten vid konstant ytspanning sad att hastigheten minskar med okande
bubbeldiameter i intervallet 2-5,6 mm och 6kar sedan for bubbeldiameterar Gver 5,6
mm. For alla luftfléden och DDA-koncentrationer i studien lag den beraknade d;,
baserat pa bubbelbilderna mellan 3,86 och 5,66 mm och ekvationen for d;, gav
varden mellan 3,86 och 5,5 mm (se Fig. 11), sa enligt teorin som anvandes i den har
studien bor den relativa hastigheten minska med 6kande d5, i hela intervallet. Som
Fig. 17 visar sa okade den relativa hastigheten forst nagot med okande DDA-
koncentration och nar ett maximum runt 0,8 mg/l eftersom bubbeldiametern
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minskade fram dit (reflekteras av ett minimum vid samma koncentrationer i
simulerade resultat for volymfraktionen luft i reaktorn, se Fig. 16), och sjunker sedan
tydligt genom en kombination av 6kande bubbeldiameter och minskande ytspanning.
Om teorin som anvandes angaende den relativa hastigheten stammer, betyder det att
bubblorna vid de experimentella forsoken maste ha varit mycket mindre (<3 mm)
eller mycket stérre (>11 mm) vid hoga DDA-koncentrationer for att forklara
minskningen i volymfraktionen luft mellan rent vatten och DDA-16sningen. Ett annat
alternativ ar en BSD med en stor mangd bubblor vid sma diametrar, nagra stora
bubblor (som har en stor paverkan pa ds,) och fa bubblor mellan dessa diametrar;
det skulle kunna leda till ett varde pa ds, som ger ett lagt varde pa den relativa
hastigheten, men att de faktiska bubblorna hade diametrar som gav en hogre
hastighet. Dock starks inte nagra av de har alternativen av analysen av bilderna pa
bubbelkolumnen och den stora majoriteten av bubblorna hade en volymekvivalent
bubbeldiameter mellan 3 och 5,5 mm. Baserat pa teorin som anvandes hittas ingen
forklaring foér minskningen av volymfraktionen luft med 6kande DDA-koncentration
for experimentella data, men Sardeing et al. (2006) och Sokolichin et al. (2004) har
belyst att den relativa hastighetens forandring med avseende pa bubbeldiametern kan
se helt annorlunda ut i férorenade vatten — med en 6kning av bubbelhastigheten med
Okande bubbeldiameter for hela intervallet i den har studien — och det & mycket
mojligt att teorin angdende motstandskraften som anvéandes i modellen inte &r val
ldmpad for surfaktantlésningar.

Vidare stammer experimentella data angaende BSD och d5, inte val dverens med
litteraturen, och bubbelstorlekarna har en stor paverkan pa bade k,a och
volymfraktionen luft i reaktorn. Tidigare studier har visat att bubbelstorleken i regel
minskar med Okad surfaktantkoncentration i bubbelkolumner for hela
koncentrationsintervallet tills minskningen avtar och kurvan planas ut, efter vilken
bubbelstorleken ar oférdndrad med extra tillsats av surfaktanter (Belo et al. 2011;
Chen et al. 2013). Storleksminskningen kan bero pa att mindre bubblor produceras,
och pd att bubbelsplittringsfrekvensen 6kar medan bubbelkoalescensfrekvensen
minskar, vilket etablerad teori starker (Atrafi & Pawlik 2016; Nekoeian et al. 2019).
Dock visar Painmanakul et al. (2005) ett komplext forhallande mellan
bubbelstorleken, surfaktantkoncentrationen och luftflodet, dar vissa koncentrationer
vid vissa fléden ger en storre bubbelstorlek an for rent vatten. Bubbelstorlekarna
paverkas ocksa av andra faktorer som reaktordimensioner, typ av luftspridare och
luftfloden och det ar svart att dra ndgra slutsatser kring om de beraknade vérdena pa
ds, i studien ar rimliga, baserade pa tidigare publicerade studier. | den héar studien
visade framtagen BSD pa att frekvensen av stora bubblor med volymekvivalent
diameter dver 7 mm oOkade med 6kande DDA-koncentration, vilket indikerar att
koalescensfrekvensen tkade.

Tva huvudsakliga tillvagagangssatt for att vidareutveckla modellen sa den kan
hantera surfaktantlosningar anses rimliga: en empiriskt grundad metod dar
korrektionsfaktorer baserade pa experimentella data kan appliceras pa Higbies
penetrationsteori for k; i modellen, och en mer teoretiskt grundad metod dar
alternativa teorier for berakning av k;, testas. FOr bada tillvagagangssatten kravs dock
att grundmodellen kan foérutsdga volymfraktionen luft i reaktorn med 6kande DDA-
koncentration nagorlunda korrekt, vilket inte ar fallet i studien, och forst och framst
behdver modellen for motstandskraften och den relativa hastigheten mellan bubblor
och vatten omprovas. Den empiriskt grundade metoden bygger pa att skillnaderna
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mellan simulerade resultat och experimentella data for k; a analyseras och att en
korrelationsmodell baserad pa luftflode och DDA-koncentration tas fram for att
korrigera k; . Eftersom DDA-koncentrationens paverkan pa d5, och bubbelhastighet
redan ar inkluderad (vilket bestdammer a och ocksa paverkar k;) skulle
korrektionsfaktorn representera fortjockningen av DBL som foljd av
surfaktantadsorptionen pa gransytorna. Férdelen med den har metoden — som féljd
av att den ar baserad pa experimentella data for samma system som modelleras — ar
att korrektionsfaktorn skulle vara relativt enkel att ta fram samt att den kan noggrant
anpassas for att aterskapa syresattningsprocessen for det aktuella systemet. En
nackdel &r att en sadan grundmodell skulle kunna ha svart att forutsaga
syretransporten for system med andra reaktordimensioner, luftspridare och
luftfloden. Den teoretiska metoden bygger pa att de grundlaggande ekvationerna i
modellen ses dver och byts ut eller anpassas, utan att byta ut modellen mot en
generellt mer avancerad grundmodell. Forst och framst krdvs det att
stromningsregimen i systemen som modelleras forblir relativt homogen och
utspridd, da grundmodellen i studien inte ar anpassad for system som narmar sig
churn-turbulenta, och inte kan hantera effekterna bubbelinteraktion och -klungor har
pa k; (som for luftflodet 0,3 I/min). Vidare kréavs att Higbies penetrationsteori byts
ut (eller anpassas) mot teorier som kan forutsaga effekten av surfaktantadsorption pa
gransytorna, da Higbies penetrationsteori 6verskattar k; i surfaktantlésningar. Till
exempel anvénde Vasconcelos et al. (2003) Frosslings teori, men den tenderar att
underskatta k, i stallet. Inga exempel pa matematiska modeller for k;, som kan
hantera varierande surfaktantkoncentrationer har hittats i litteraturen, och for att
modellera den faktiska fysiken i systemet skulle &ven masstransportsekvationer for
surfaktanter och adsorptionsmodeller for grénsytorna behovas inkluderas, vilket
komplicerar situationen avsevart. En fordel med en teoretiskt grundad metod 4r att
den borde kunna appliceras pa ett mycket bredare systemurval, men nackdelen &r att
de matematiska modellerna som kréavs kan vara valdigt svara att hitta samt att det
eventuellt kan krévas en mer avancerad grundmodell som kréver mer datorkraft och
langre simuleringstider.

6.3 Metod

Grundmodellen som anvandes i studien, inklusive tvafasmodellen och
turbulensmodellen bygger pa en rad antaganden och férenklingar for att underlatta
for konvergens och dra ner pa simuleringstiden; da modellen anda kan forutsdga
syretransporten val vid laga luftfloden anses komplexitetsnivan vara tillrackligt hog.
Mojligtvis kan en mer avancerad modell behdvas for att simulera luftflédet 0,3 I/min
da stromningsregimen blir mer heterogen dar, vilket diskuterats ovan. Vidare, for
smutsigt vatten, antogs densiteten, viskositeten och syrets diffusionskoefficient vara
konstanta oavsett DDA-koncentrationen, och inga publicerade data pa parametrarna
kunde hittas, men eftersom l6sningen i studien ar véldigt utspadd antas antagandet
rimligt.

Eftersom syret lamnar bubblorna 6ver tid sa minskar mangden syre i bubblorna, och
som foljd minskar molfraktionen, partialtrycket och maéttnadskoncentrationen for
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syre i vattnet. | studien antogs molfraktionen konstant eftersom modellen inte
inkluderade ekvationer for att spara molfraktionen syre, och anvéandardefinierade
ekvationer hade behovts kopplas till transportekvationen for luftfraktionen och
syretransporten 6ver ytan. Det hogst uppmatta vardet pa OTE for de experimentella
forsoken var 14 % i borjan pa syresattningsprocessen vid rent vatten for luftflodet
0,1 I/min, men vérdet minskar med 0kande syrekoncentration i vattnet, och anses
vara lagt nog for att forsummandet av den minskande molfraktionen syre i
luftbubblorna ska vara berattigat.

En viktig indataparameter i studien ar den genomsnittliga bubbeldiametern ds,.
Antalet bubblor som méttes per kombination av luftflode och DDA-koncentration
anses hogt nog for att vara statistiskt relevant. Ett antal antaganden gjordes for att
komma fram till en representativ genomsnittsdiameter: att Sauter Mean Diameter
anvandes, att den representativa diametern for varje enskild bubbla var den
volymekvivalenta diametern och att bubbelaxeln i djupled i bilderna var lika lang
som den kortare av de tva synliga axlarna. Alla dessa antaganden anses ocksa rimliga
da modellens resultat for k,a vid luftflodena 0,1 och 0,2 I/min stamde véal dverens
med experimentella data. | situationer med en hogre grad av bubbelinteraktion och
mer heterogen stromning blir det svarare att identifiera och mata individuella bubblor
och det blir svart att se om en viss form i bilderna pa reaktorn &r en bubbelklunga
eller en stor, deformerad bubbla. FOr de stromningsregimerna kan metodiken for
bubbelmatning och bestimmande av en representativ diameter behévas omprovas.

Om modellen som togs fram angaende hur ds, utvecklas med okande DDA-
koncentration ar rimlig ar svart att avgora, eftersom de validerande parametrarna
(k,a och volymfraktionen luft i reaktorn) beror pa andra parametrar utdver d;, som
antingen inte modelleras (surfaktantadsorption pa gransytorna for k;) eller dar
modellen som anvandes kan vara olamplig for surfaktantlosningar (modellen for
motstandskraftskoefficienten). Eftersom d, ar en sa viktig parameter skulle nagon
form av kanslighetsanalys kunnat utforts for att underséka hur mycket
volymfraktionen luft och k,a faktiskt paverkas.

6.4 Forslag pavidare studier

Grundlaggande idéer for nasta steg i vidareutvecklingen av modellen som skapats
for studien har presenterats ovan (se rubrik 6.2), och hér foljer nagra andra forslag
for vidare studier. Forst och framst rekommenderas att modellen appliceras pa andra
reaktorgeometrier och luftspridare, for att bekréfta att teorin som ligger till bas for
modellen kan forutsaga stromningen och syretransporten for rent vatten &ven i andra
system. Det finns ingen garanti for att alla delparametrar som modellerats i studien
faktiskt stammer 6verens med verkligheten (exempelvis kan k; ha underskattats
medan a Overskattats etc.) och genom att testa modellen for andra system kan
giltigheten for den underliggande teorin enklare verifieras. Vidare skulle system med
andra luftspridare, som producerar bubblor av en annorlunda BSD, kréva en ny
berdkning av den representativa diametern vilket skulle bidra till att bekrafta
bubbelmaétningen och -berékningen.
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Lyftkraften som agerar pa bubblorna exkluderades ur den har studien, vilket inte
formodas paverka resultaten da drifthastigheten (den turbulenta dispersionskraften)
ar tillracklig for att resultera i en rimlig radiell spridning av bubblorna. | system med
bredare reaktordiameter dr det har inte nddvandigtvis sant, och det rekommenderas
att testa modellen pa den typen av system for att bekréafta om en modell for lyftkraften
bor inkluderas.

Vid insamling av experimentella data for att validera och kalibrera framtida modeller
rekommenderas det att metoden for att bestimma volymfraktionen luft i behallaren
omprovas, speciellt vid lagre luftfloden. Vissa av de experimentellt framtagna
vardena pa volymfraktionen motsvarade en bubbelhastighet som lag langt dver vad
som é&r teoretiskt rimligt enligt litteraturen, och den visuella metoden (att méta
hojdskillnaden med ett mattband) ar inte precis nog for att kunna appliceras vid laga
luftfloden, och andra metoder — exempelvis etablerade metoder baserade pa att méata
tryckskillnaden i reaktorn — rekommenderas.

En ytterligare studie som skulle underlatta for att anvanda modellen for andra system
med rent vatten ar att forsoka ta fram en korrelationsmodell for bubbelstorleken
baserat pa reaktorgeometri, luftflode och helst luftspridargeometri. I studien togs en
enkel modell for hur d5, paverkas av luftflodet, men en mer robust modell som
inkluderar effekterna av reaktorgeometri och luftflode — baserade pa fler
experimentella data — rekommenderas. BSD kan exempelvis antas se annorlunda ut
vid bubbelstomning i reaktorer med storre diameter (vilket bor leda till en lagre
bubbelkoalescensfrekvens). Optimalt skulle dven luftspridargeometrin inkluderas sa
att modellen kan anvéndas for bubbelkolumner med olika luftspridare, vilket dock
kan bli utmanande da en mangd parametrar paverkar storleken pa bubblorna som
produceras i en luftspridare (exempelvis haldiameter, antal hal, avstand mellan hal
och membranens flexibilitet).

Ovan hanterade forslag baseras pa att grundmodellen behalls och inte byggs om till
mer avancerade alternativ. For att hantera hogre luftfloden kan det dock krévas mer
avancerade modeller for att forutsdga syretransporten dven for rent vatten, som
diskuterats ovan (se rubrik 6.1). Eftersom en grundldggande forutsattning for
modellen ar att bubbelstromningen ar nagorlunda homogen och utspridd kan det
krdvas mer avancerad modellering for att hantera de mer heterogena
stromningsregimerna som kan uppkomma vid storre luftfléden. Ett forslag for att
hantera det hér, och undersoka om syresattningen kan forutsdgas med mer precision,
ar att byta ut tvafasmodellen till en modell som kan spara gransytorna, och pa sa satt
hantera situationer déar bubblornas gransytor blockeras av andra bubblor. Vidare
rekommenderas det vid storre luftfloden att addera en modell som kan inkludera en
faktisk BSD (inte bara en representativ genomsnittlig diameter), samt
bubbelsplittring och -koalescens.

Forskningen kring modeller fér k; och motstandskraften mot bubblornas rérelse for
vatten innehallande surfaktanter verkar begransad och for att modellera stromningen
och syresattningen i surfaktantldsningar rekommenderas vidare studier &mnade att
ta fram teoretiska modeller for att beskriva hur dessa parametrar paverkas av
surfaktantkoncentrationen. Eftersom olika surfaktanter fungerar pa olika sétt och ar
olika effektiva behdver modeller utga fran mer grundldggande fysiokemiska
egenskaper for surfaktantlosningarna, bland annat ytspanningen. Vidare behover
masstransporten av surfaktanter och adsorptions- och desorptionsmekanismerna vid
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gransytorna tas hansyn till for att inkludera de dynamiska aspekterna. Den har typen
av forskning ar mer teoretiskt an praktiskt baserad och bor inte ses som nagot forsta
steg for att bygga en adekvat modell som kan aterskapa syresattningsprocessen i
surfaktantlésningar, men skulle underlatta for en djupare forstaelse for fenomenet
och for modellering som ligger narmare verkligheten.

2

Slutsats

De viktigaste slutsatserna som drogs baserat pa resultaten i studien sammanfattas i
foljande punkter:

Modellen kan forutséga syretransportshastigheten val i bubbelkolumnen med
rent vatten vid luftflédena 0,1 och 0,2 I/min, men for hogre luftfloden ar
modellen mindre lampad da stromningsregimen blir mer heterogen vid de
luftflodena och en mer avancerad tvafasmodell kan behdvas appliceras.

For att sakerstdlla att modellen och bakomliggande teori och metodik
verkligen haller rekommenderas att modellen testas for att simulera system
med andra reaktor- och luftspridargeometrier.

For smutsigt vatten behover motstandskraftsmodellen forst omprévas, och
sedan kan hela modellen vidareutvecklas enligt nagot av tva identifierade
perspektiv: ett empiriskt perspektiv dar korrektionsfaktorer for framst
masstransportskoefficienten tas fram for att appliceras i modellen, och ett
teoretiskt perspektiv dar andra matematiska modeller anvénds som ar battre
lampade for surfaktantldsningar.

49



8 Referenser

Agrawal, K. S. (2013). Bubble dynamics and interface phenomenon. Journal of
Engineering and Technology Research, 5(3), 42-50. doi:
10.5897/JETR2013.0297

Ajiboye, T. O., Oyewo, O. A. & Onwudiwe, D. C. (2021). Simultaneous removal of
organics and heavy metals from industrial wastewater: A review.
Chemosphere, 262, 128379. doi: 10.1016/j.chemosphere.2020.128379

Al-Ahmady, K. K. (2011). Mathematical Model for Calculating Oxygen Mass
Transfer Coefficient in Diffused Air Systems. Al-Rafidain Engineering
Journal, 19(4), 43-54. doi: 10.33899/rengj.2011.26795

Amaral, A., Gillot, S., Garrido-Baserba, M., Filali, A., Karpinska, A. M., Plész, B.
G., De Groot, C., Bellandi, G., Nopens, I., Takacs, I., Lizarralde, 1.,
Jimenez, J. A., Fiat, J., Rieger, L., Arnell, M., Andersen, M., Jeppsson, U.,
Rehman, U., Fayolle, Y., Amerlinck, Y & Rosso, D. (2019). Modelling gas—
liquid mass transfer in wastewater treatment: when current knowledge
needs to encounter engineering practice and vice versa. Water Science and
Technology, 80(4), 607-619. doi: 10.2166/wst.2019.253

Amaral, A., Schraa, O., Rieger, L., Gillot, S., Fayolle, Y., Bellandi, G., Amerlinck,
Y., Mortier, S. T. F. C., Gori, R., Neves, R. & Nopens, I. (2017). Towards
advanced aeration modelling: from blower to bubbles to bulk. Water
Science and Technology, 75(3), 507-517. doi: 10.2166/wst.2016.365

Asari, M. & Hormozi, F. (2014). Experimental Determination of Bubble Size in
Solution of Surfactants of the Bubble Column. Journal of Advanced
Chemical Engineering, 4(1). doi: 10.4172/2090-4568.1000101

Ashrafi, O., Yerushalmi, L. & Haghighat, F. (2015). Wastewater treatment in the
pulp-and-paper industry: A review of treatment processes and the
associated greenhouse gas emission. Journal of Environmental
Management, 158, 146-157. doi: 10.1016/j.jenvman.2015.05.010

Atrafi, A., Pawlik, M. (2016). Surface tension and gas dispersion properties of fatty
acid  solutions.  Minerals Engineering, 85, 138-147. doi:
10.1016/j.mineng.2015.11.006

Baawain, M. S., EI-Din, M. G., Clarke, K. & Smith, D. W. (2007). Impinging-Jet
Ozone Bubble Column Modeling: Hydrodynamics, Gas Hold-up, Bubble
Characteristics, and Ozone Mass Transfer. Ozone: Science & Engineering,
29(4), 245-259. doi: 10.1080/01919510701451441

Baquero-Rodriguez, G. A., Lara-Borerro, J. A., Nolasco, D. & Rosso, D. (2018). A
Critical Review of the Factors Affecting Modeling Oxygen Transfer by
Fine-Pore Diffusers in Activated Sludge. Water Environment Research,
90(5), 431-441. doi: 10.2175/106143017X15131012152988

Bastani, D., Fayzi, P., Lotfi, M. & Arzideh, S. M. (2018). CFD simulation of bubble
in flow field: Investigation of dynamic interfacial behaviour in presence of

50



surfactant molecules. Colloid and Interface Science Communications, 27,
1-10. doi: 10.1016/j.colcom.2018.09.001

Belo, 1., Garcia-Abuin, A., Gomez-Diaz, D., Navaza, J. M. & Vidal-Tato, I. (2011).
Effect of Tween 80 on Bubble Size and Mass Transfer in a Bubble
Contactor. Chemical Engineering & Technology, 34(11), 1790-1796. doi:
10.1002/ceat.201100140

Besagni, G., Inzoli, F. & Ziegenhein, T. (2018). A Critical Review of the Factors
Affecting Modeling Oxygen Transfer by Fine-Pore Diffusers in Activated
Sludge. Water Environment Research, 90(5), 431-441. doi:
10.3390/chemengineering2020013

Bouaifi, M., Hebrard, G., Bastoul, D. & Roustan, M. (2001). A comparative study
of gas hold-up, bubble size, interfacial area and mass transfer coefficients
in stirred gas—liquid reactors and bubble columns. Chemical Engineering
and Processing: Process Intensification, 40(2), 97-111. doi:
10.1016/S0255-2701(00)00129-X

Brennen, C. E. (2005). Fundamentals of Multiphase Flow. Cambridge: Cambridge
University Press.

Cengel, Y. A. & Cimbala, J. M. (2014). Fluid Mechanics: Fundamentals and
Applications. 3. uppl. New York: McGraw-Hill Education.

Cengel, Y. A. & Ghajar, A. J. (2015). Heat and Mass Transfer: Fundamentals &
Applications. 5. uppl. New York: McGraw-Hill Education.

Chen, X,, Liu, G.-H., Fan, H., Li, M., Luo, .T, Qi, L. & Wang, H. (2013). Effects of
surfactant contamination on oxygen mass transfer in fine bubble aeration
process. Korean Journal of Chemical Engineering, 30(9), 1741-1746. doi:
10.1007/s11814-013-0092-x

Chen, H., Wei, S., Ding, W., Wei, H., Li, L., Saxén, H., Long, H. & Yu, Y. (2021a).
Interfacial Area Transport Equation for Bubble Coalescence and Breakup:
Developments and Comparisons. Entropy, 23(9), 1106. doi:
10.3390/e23091106

Chen, Z., Wang, D., Dao, G., Shi, Q., Yu, T., Guo, F. & Wu, G. (2021b).
Environmental impact of the effluents discharging from full-scale
wastewater treatment plants evaluated by a hybrid fuzzy approach. Science
of The Total Environment, 790, 148212. doi:
10.1016/j.scitotenv.2021.148212

Chu, P., Finch, J., Bournival, G., Ata, S., Hamlett, C. & Pugh, R. J. (2019). A review
of bubble break-up. Advances in Colloid and Interface Science, 270, 108—
122. doi: 10.1016/j.¢is.2019.05.010

Chuang, T.-J. & Hibiki, T. (2017). Interfacial forces used in two-phase flow
numerical simulation. International Journal of Heat and Mass Transfer,
113, 741-754. doi: 10.1016/j.ijheatmasstransfer.2017.05.062

COMSOL (2019). CFD Module: User’s Guide. Stockholm: COMSOL AB.
COMSOL (2022). Multiphysics Cyclopedia. https://www.comsol.com/multiphysics
[2022-05-18]

51



Dereszewska, A., Cytawa, S., Tomczak-Wandzel, R. & Medrzycka, K. (2015). The
Effect of Anionic Surfactant Concentration on Activated Sludge Condition
and Phosphate Release in Biological Treatment Plant. Polish Journal of
Environmental Studies, 24(1), 83-91. doi: 10.15244/pjoes/28640

D’Odorico, P., Davis, K. F., Rosa, L., Carr, J. A., Chiarelli, D., Dell’Angelo, J.,
Gephart, J., MacDonald, G. K., Seekell, D. A., Suwis & S. Rulli, M. S.
(2018). The Global Food-Energy-Water Nexus. Reviews of Geophysics,
56(3), 456-531. doi: 10.1029/2017RG000591

Drewnowski, J., Remiszewska-Skwarek, A., Duda, S. & Lagod, G. (2019). Aeration
Process in Bioreactors as the Main Energy Consumer in a Wastewater
Treatment Plant. Review of Solutions and Methods of Process
Optimization. Processes, 7(5), 311. doi: 10.3390/pr7050311

Ertekin, E., Kavanagh, J. M., Fletcher, D. F. & McClure, D. D. (2021). Validation
studies to assist in the development of scale and system independent CFD
models for industrial bubble columns. Chemical Engineering Research and
Design, 171, 1-12. doi: 10.1016/j.cherd.2021.04.023

Fameau, A.-L., Arnould, A. & Saint-Jalmes, A. (2014). Responsive self-assemblies
based on fatty acids. Current Opinion in Colloid & Interface Science, 19(5),
471-479. doi: 10.1016/j.cocis.2014.08.005

Fletcher, D. F., McClure, D. D., Kavanagh, J. M. & Barton G. W. (2017). CFD
simulation of industrial bubble columns: Numerical challenges and model
validation successes. Applied Mathematical Modelling, 44, 25-42. doi:
10.1016/j.apm.2016.08.033

Garcia-Ochoa, F. & Gomez, E. (2009). Bioreactor scale-up and oxygen transfer rate
in microbial processes: An overview. Biotechnology Advances, 27(2), 153—
176. doi: 10.1016/j.biotechadv.2008.10.006

Gomez-Diaz, D., Navaza, J. M. & Sanjurjo, B. (2009). Mass-Transfer Enhancement
or Reduction by Surfactant Presence at a Gas—Liquid Interface. Industrial
& Engineering Chemistry Research, 48(5), 2671-2677. doi:
10.1021/ie8009523

Guven, H., Dereli, R. K., Ozgun, H., Ersahin, M. E. & Ozturk, 1. (2019). Towards
sustainable and energy efficient municipal wastewater treatment by up-
concentration of organics. Progress in Energy and Combustion Science, 70,
145-168. doi: 10.1016/j.pecs.2018.10.002

Hauner, I. M., Deblais, A., Beattie, J. K., Kellay, H. & Bonn, D. (2017). The
Dynamic Surface Tension of Water. The Journal of Physical Chemistry
Letters, 8(7), 1599-1603. doi: 10.1021/acs.jpclett.7b00267

Hongprasith, N., Dolkittikul, N., Apiboonsuwan, K., Pungrasmi, W. & Painmanakul,
P. (2016). Study of different flexible aeration tube diffusers:
Characterization and oxygen transfer performance. Environmental
Engineering Research, 21(3), 233-240. doi: 10.4491/eer.2015.082

Jimenez, M., Dietrich, N., Grace, J. R. & Hébrard, G. (2014). Oxygen mass transfer
and hydrodynamic behaviour in wastewater: Determination of local impact

52



of surfactants by visualization techniques. Water Research, 58, 111-121.
doi: 10.1016/j.watres.2014.03.065

Johansson, I. & Svensson, M. (2001). Surfactants based on fatty acids and other
natural hydrophobes. Current Opinion in Colloid & Interface Science, 6(2),
178-188. doi: 10.1016/S1359-0294(01)00076-0

Kantarci, N., Borak, F. & Ulgen, K. O. (2005). Bubble column reactors. Process
Biochemistry, 40(7), 2263-2283. doi: 10.1016/j.procbio.2004.10.004

Karpinska, A. M. & Bridgeman, J. (2016). CFD-aided modelling of activated sludge
systems — A critical review. Water Research, 88, 861-879. doi:
10.1016/j.watres.2015.11.008

Kehrein, P., van Loosdrecht, M., Osseweijer, P., Garfi, M., Dewulf, J. & Posada, J.
(2020). A critical review of resource recovery from municipal wastewater
treatment plants — market supply potentials, technologies and bottlenecks.
Environmental Science: Water Research & Technology, 6(4), 877-910. doi:
10.1039/c9ew00905a

Khan, I., Wang, M., Zhang, Y., Tian, W., Su G. & Qiu, S. (2020). Two-phase bubbly
flow simulation using CFD method: A review of models for interfacial
forces. Progress in  Nuclear Energy, 125, 103360. doi:
10.1016/j.pnucene.2020.103360

Kimura, Y., Hosoda, y., Shima, M., Adachi, S. & Matsuno, R. (1998). Physico-
chemical Properties of Fatty Acids for Assessing the Threshold
Concentration to Enhance the Absorption of a Hydrophilic Substance.
Bioscience, Biotechnology, and Biochemistry, 62(3), 443-447. doi:
10.1271/bbb.62.443

Kowalczuk, P. B. & Drzymala, J. (2016). Physical meaning of the Sauter mean
diameter of spherical particulate matter. Particulate Science and
Technology, 34(6), 645-647. doi: 10.1080/02726351.2015.1099582

Kulkarni, A. A. (2007). Mass Transfer in Bubble Column Reactors: Effect of Bubble
Size Distribution. Industrial & Engineering Chemistry Research, 46(7),
2205-2211. doi: 10.1021/ie061015u

Liao, Y. & Lucas, D. (2010). A literature review on mechanisms and models for the
coalescence process of fluid particles. Chemical Engineering Science,
65(10), 2851-2864. doi: 10.1016/j.ces.2010.02.020

Lote, D. A, Vinod, V. & Patwardhan, A. W. (2018). Comparison of models for drag
and non-drag forces for gas-liquid two-phase bubbly flow. Multiphase
Science and Technology, 30(2), 31-76. doi:
10.1615/MultScienTechn.2018025983

McClure, D. D., Norris, H., Kavanagh, J. M., Fletcher, D. F. & Barton, G. W. (2015).
Towards a CFD model of bubble columns containing significant surfactant
levels. Chemical Engineering Science, 127, 189-201. doi:
10.1016/j.ces.2015.01.025

Meerburg, F. A., Boon, M., Van Winckel, T., Pauwels, K. T. G. & Vlaeminck, S. E.
(2016). Live Fast, Die Young: Optimizing Retention Times in High-Rate

53



Contact Stabilization for Maximal Recovery of Organics from Wastewater.
Environmental Science & Technology, 50(17), 9781-9790. doi:
10.1021/acs.est.6b01888

Miller, R., Aksenenko, E. V. & Fainerman, V. B. (2017). Dynamic interfacial tension
of surfactant solutions. Advances in Colloid and Interface Science, 247,
115-129. doi: 10.1016/j.¢is.2016.12.007

Mohan, R. T., Kumar, M. S. M. & Rao, L. (2021). Numerical modelling of oxygen
mass transfer in diffused aeration systems: A CFD-PBM approach. Journal
of Water Process Engineering, 40, 101920. doi:
10.1016/j.jwpe.2021.101920

Naturvardsverket (2020). Rening av avloppsvatten i Sverige 2018. Stockholm:
Naturvardsverket

Nekoeian, S., Aghajani, M., Alavi, S. M. & Sotoudeh, F. (2019). Effect of surfactants
on mass transfer coefficients in bubble column contactors: an interpretative
critical review study. Reviews in Chemical Engineering, 37(5), 585-617.
doi: 10.1515/revce-2018-0089

Painmanakul, P., Loubiere, K., Hébrard, G., Mietton-Peuchot, M. & Roustan, M.
(2005). Effect of surfactants on liquid-side mass transfer coefficients.
Chemical  Engineering  Science, 60(22), 6480-6491. doi:
10.1016/j.ces.2005.04.053

Palmer, M. & Hatley, H. (2018). The role of surfactants in wastewater treatment:
Impact, removal and future techniques: A critical review. Water Research,
147, 60-72. doi: 10.1016/j.watres.2018.09.039

Pittors, E., Guo, Y. & Van Hulle, S. W. H. (2014a). Modeling dissolved oxygen
concentration for optimizing aeration systems and reducing oxygen
consumption in activated sludge processes: A review. Chemical
Engineering Communications, 201(8), 983-1002. doi:
10.1080/00986445.2014.883974

Pittors, E., Guo, Y. & Van Hulle, S. W. H. (2014b). Oxygen transfer model
development based on activated sludge and clean water in diffused aerated
cylindrical tanks. Chemical Engineering Journal, 243, 51-59. doi:
10.1016/j.cej.2013.12.069

Pourtousi, M., Sahu, J. N. & Ganesan, P. (2014). Effect of interfacial forces and
turbulence models on predicting flow pattern inside the bubble column.
Chemical Engineering and Processing: Process Intensification, 75, 38-47.
doi: 10.1016/j.cep.2013.11.001

Prakash, R., Majumder, S. A. & Sangtam, B. T. (2022). Effect of Surfactant
Concentration and Gas Velocity on Holdup Characteristics in a Semi- batch
2-D column. Konferensbidrag presenterat vid the Proceedings of the 48th
National Conference on Fluid Mechanics and Fluid Power (FMFP). Pilani,
Indien, 27-29 december 2021.

Quazi, M. J., Schlegel, S. J., Backus E. H. G., Bonn, M., Bonn, D. & Shahidzadeh,
N. (2020). Dynamic Surface Tension of Surfactants in the Presence of High

54



Salt  Concentrations. Langmuir,  36(27), 7956-7964.  doi:
10.1021/acs.langmuir.0c01211

Ragnar, M. (2019). Vatteneffektiv produktion en fraga i tiden. Svensk
papperstidning.

Rosso, D. & Stenstrom, M. K. (2006). Surfactant effects on a-factors in aeration
systems. Water Research, 40(7), 1397-1404. doi:
10.1016/j.watres.2006.01.044

Sander, R. (2015). Compilation of Henry's law constants (version 4.0) for water as
solvent. Atmospheric Chemistry and Physics, 15(8), 4399-4981. doi:
10.5194/acp-15-4399-2015

Sardeing, R., Painmanakul, P. & Hébrard, G. (2006). Effect of surfactants on liquid-
side mass transfer coefficients in gas-liquid systems: A first step to
modeling. Chemical Engineering Science, 61(19), 6249-6260. doi:
10.1016/j.ces.2006.05.051

Sato, T., Qadir, M., Yamamoto, S., Endo, T. & Zahoor, A. (2013). Global, regional,
and country level need for data on wastewater generation, treatment, and
use.  Agricultural  Water = Management, 130, 1-13.  doi:
10.1016/j.agwat.2013.08.007

Shaikh, A. & Al-Dahhan, L. H. (2007). A Review on Flow Regime Transition in
Bubble Columns. International Journal of Chemical Reactor Engineering,
5(1). doi: 10.2202/1542-6580.1368

Shu, S., Vidal, D., Bertrand, F. & Chaouki, J. (2019). Multiscale multiphase
phenomena in bubble column reactors: A review. Renewable Energy, 141,
613-631. doi: 10.1016/j.renene.2019.04.020

Sokolichin, A., Eigenberger, G. & Lapin, A. (2004). Simulation of buoyancy driven
bubbly flow: Established simplifications and open questions. AIChE
Journal, 50(1), 24-45. doi: 10.1002/AIC.10003

Tao, F., Ning, S., Zhang, B., Jin, H. & He, G. (2019). Simulation Study on Gas
Holdup of Large and Small Bubbles in a High Pressure Gas—Liquid Bubble
Column. Processes, 7(9), 594. doi: 10.3390/pr7090594

Tiwari, S., Mall, C. & Solanki, P. P. (2018). Surfactant and its applications: A
review. International Journal of Engineering Research and Application,
8(9), 61-66. doi: 10.9790/9622-0809016166

Tripathi, M. K., Sahu, K. C. & Govindarajan, R. (2015). Why a falling drop does not
in general behave like a rising bubble. Scientific Reports, 4(1). doi:
10.1038/srep04771

United Nations (2015). Transforming our world: the 2030 Agenda for Sustainable
Development. New York: United Nations.

Vasconcelos, J. M. T., Rodrigues, J. M. L., Orvalho, S. C. P., Alves, S. S., Mendes,
R. L. & Reis, A. (2003). Effect of contaminants on mass transfer
coefficients in bubble column and airlift contactors. Chemical Engineering
Science, 58(8), 1431-1440. doi: 10.1016/S0009-2509(02)00675-9

55



