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pagal sutartj su Lietuvos mokslo taryba (LMTLT).

Programos ,,VK-KOKE PROCESU MODELIAVIMAS* aprasas

Programa,,VK-KOKE PROCESUY MODELIAVIMAS* skirta modeliuoti kuro elemento kietojo elektrolito ir elektrody
fizikinio nusodinimo i§ gary fazés procesus bei kinetiniy masés pernesimo ir katalizés procesus pagamintuose Vienos
kameros kietojo oksido kuro elementuose (VK-KOKE). Si programa yra sudaryta i§ trijy daliy, aprasan¢iy deguonies
difuzija, plonosios dangos augimo modeliavimg ir vidiniy jtempiy jtaka jony pernasos procese. Norint paleisti
programa, reikia pasirinkti dokumenta “OPEN program”, tada:

1. Norint apskai¢iuoti deguonies jony pasiskirstymg vienos kameros kietojo kiino kuro elemento elektrolite, kai
vyksta cheminés reakcijos katodo ir anodo pusése, vykstant deguonies jonu pernaSai, reikia pasirinkti
programos lango mygtuka ,,Fuel cell - Oxygen diffusion MODEL*.

Ivesties parametrai: naudojant dvi atskiras anody ir katody pasiskirstymo 2D matricas, Kurias reikia laikyti ant
pagrindinio kompiuterio ekrano, galima keisti duotasias skai¢iavimo sglygas, kaip elektrolito maziausio elemento
dydzius dx, dy, dz, elektrolita sudaran¢iy elementy skaiciy X, y, z kryptimis. Norint atlikti simuliacija, reikia jvesti
reakcijy greiéiy konstantas ki, dujy sudétj ir slégj.

Programos iSvestis: gaunami 3D elektrolito pjtviai ir matomas deguonies jony koncentracijos pasiskirstymas. Taip
pat, programa sumodeliuoja deguonies jony srauto kitimg laiko atzvilgiu tiek katodo COKJ, tiek anodo COAJ pusése
bei nustato suming deguonies jony koncentracija COt elektrolite, kintant laikui.

2. Norint modeliuoti plonyju danguy, formuojamy fizikinio nusodinimo i$ gary fazés metodais, augimo kinetika,
reikia pasirinkti programos lango mygtuka ,,Phase structure MODEL.

Ivesties parametrai: plonosios dangos augimo laikas; modeliavimo eksperimento laiko Zingsnis; skai¢iavimo
tinklelio dydziai X, y, z kryptimis; prilipimo koeficienty Kaa, Kag, Kas, Kea, Keg, Kes reik§més; proporcingumo koeficientas
pa; proporcingumo koeficientas pg; koeficientas (,,gradiento energijos) v; homogeninés sistemos laisvosios energijos
daugianario funkcijos parametras; plokstumy, per kurias bréziami skerspjuvio vaizdai, padétys.

Programos iSvestis: Paspaudus mygtuka ,,Calculate”, pradedamas plonosios dangos augimo modeliavimo
eksperimentas (naudojant teksto laukeliuose esancias parametry reik§mes). Baigus bet kokj skai¢iavima, programa
iSsaugo programos kataloge visus galutinius skai¢iavimo tinklelio duomenis dokumente ,,Results.txt* ir nubrézia
skerspjiivio vaizdus per tuo metu nurodytas plok$tumas. Paspaudus mygtuka ,,Draw cross-sectional images®, galima
perbraizyti skerspjiiviy vaizdus per bet kurias X, Y, Z aSims statmenas plokStumas.

3. Norint apskaiciuoti deguonies jonuy koncentracijos kitimg vienos kameros kietojo kiino kuro elemento
elektrolite jvertinus vidinius jtempius, atsirandancius dél deguonies jonu difuzijos bei jy itaka jonu pernasos
procesui, reikia pasirinkti programos lango mygtukg ,,Stress and diffusion MODEL*.

Ivesties parametrai: difuzijos proceso trukmé; proceso temperatiira; santykinis deguonies jony srautas; difuzijos
koeficientas; difuzijos aktyvacijos energija; jtempius charakterizuojantis faktorius.

Programos iSvestis: Paspaudus mygtukg ,,.START®, pradedamas deguonies jony pernasos proceso modeliavimo
eksperimentas (naudojant teksto laukeliuose esancias parametry reik§mes). Baigus bet kurj skai¢iavimg, programos
lange yra atvaizduojami deguonies jony koncentracijos pasiskirstymo bei vidiniy jtempiy profiliai.



