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Abstract.

— English abstract

We focus on planar and spherical vapor-liquid phase interfaces for binary mixtures relevant to carbon capture and storage. A robust
mathematical method was developed to compute the density profiles based on the Cahn-Hilliard gradient theory and the PC-SAFT
equation of state [1]. The multicomponent problem is transformed into a system of differential equations which is modified into a
shape suitable for iterative computation employing the Newton-Raphson and shooting methods. As an example, we computed the
density profiles and the associated surface tensions for CO, — C4H;¢ mixture for both planar and spherical geometries. The planar
surface tensions agree with available experimental data [2,3].

— Cesky abstrakt

Predmétem naseho zkoumani je fazové rozhrani mezi kapalinou a parou pro bindrni smési. Tyto smési jsme zvolili tak, aby méli
souvislost s technologii Carbon capture and storage. Za ticelem fazovych rozhrani smési jsme vyvinuli mametaticky model schopny
spocist hustotni profily pro dva zékladni typy geometrii fazového rozhrani, jednd se o rovinné rozhrani a sférické rozhrani. Nas
matematicky model vychazi z poznatki Cahnovy-Hilliardovy gradientni teorie [4,5] a ziroveni vyuzivame k vypoctu stavovou
rovnici PC-SAFT [1]. Problém ziskany z teorie ve formé soustavy differencidlnich rovnic ndsledné v nas$i metodé upravime do
tvaru, ktery pak s vyhodou fesime iterativné. Pfi tomto feSeni uplatiiujeme Newtonovu-Raphsonovu metodu a metodu stielby.
Pomoci téchto metod jsme schopni zjistit hustotni profily vstupniho systému a pifislu$nd povrchova napéti pro oba typy geometrii
fazového rozhrani.V zavéru pak provddime srovnani spo¢tenych hodnot povrchového napéti a experimentélnich vysledku [2,3] pro
smés sloZenou z CO, — C4Hy. Pro porovnatelny piipad rovinného fazového rohrani jsme zjistili Ze naSe predikce dobfe odpovida
experimentilnim datim.
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