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Назив теме: Експериментална анализа и моделовање електрохемијске оксидације
бисфенола А – ефикасност, еколошки утицај и економска изводљивост процеса

Предмет научног истраживања

Предмет истраживања предложене докторске дисертације је развој, валидација
и примена динамичког модела за предвиђање ефикасности разградње органских
загађујућих супстанци као и токсичности третиране воде, и свеобухватна еколошкa и
економскa процена процеса електрохемијске оксидације. Модел ће бити заснован на
експериментално одређеној кинетици стварања хидроксил радикала (•OH) у
синтетичком моделу отпадне воде богате сулфатима током третмана у неподељеном
двоелектродном електрохемијском систему.

Истраживање је осмишљено у три фазе. Прва фаза ће бити усмерена на
оптимизацију електрохемијске поставке и развој прелиминарног модела коришћењем
родамина Б као модела загађујуће супстанце. Друга фаза ће обухватити напредно
моделовање и проучавање кинетике и механизама разградње еколошки релевантније
загађујуће супстанце, бисфенола А (енг. Bisphenol - BPA). На основу утврђених
механизама, динамички модел ће бити унапређен и прилагођен тако да предвиђа не
само укупну ефикасност разградње, већ и профиле концентрације кључних
интермедијера. Модел ће, на основу израчунатог састава реакционе смеше,
предвиђати и промену релативне токсичности раствора током електрохемијске
оксидације , изражену у односу на акутну токсичност бисфенола А као референтну
вредност. Параметри потребни за моделовање токсиколошког профила у функцији
времена, акутна токсичност бисфенола А и идентификованих интермедијера његове
разградње (на пример Fathead Мinnow LC50 (96 h) која представља концентрацију
загађујуће супстанце која изазива 50% смртности рибе дебелоглава гавчица (лат.
Pimephales promelas, енг. Fathead Minnow) након 96-часовне изложености у води),
биће такође процењени применом одговарајућих софтверских алата. Трећа фаза ће
бити посвећена свеобухватној квантитативној процени и поређењу експериментално
оптимизованих система електрохемијске оксидације у погледу ефикасности разградње
бисфенола А, потрошње електричне енергије, утицаја на животну средину и економске
изводљивости процеса.

Основне хипотезе

Главна хипотеза овог истраживања је да је на основу експериментално
одређене кинетике стварања хидроксил радикала и других реактивних кисеоничних
врста, могуће развити динамички математички модел [1,2] који ће моћи поуздано да
предвиди не само ефикасност разградње органских загађујућих супстанци током
електрохемијске оксидације [3,4], већ и временски профил токсичности третиране
воде током процеса [5].



Друга хипотеза је да материјал од ког су израђене електроде (катода и анода)
има пресудан утицај не само на брзину и ефикасност разградње, већ и на механизам
оксидације и самим тим на профил концентрације интермедијера и токсичност
третираног раствора [6].

Трећа хипотеза је да ће свеобухватна процена техничких перформанси,
еколошког утицај а и економске изводљивости процеса електрохемијске оксидације,
јасно указати на повезаност и могуће компромисе између ових аспеката [7,8] и
омогућити квантитативни избор система са највећим потенцијалом за индустријску
примену превазилазећи критеријум заснован једино на ефикасности разградње [9,10].

Циљ истраживања и очекивани резултати

Општи циљ истраживања је развој робусног математичког модела за
предвиђање ефикасности разградње органских загађујућих супстанци и свеобухватна
квантитативна процена процеса електрохемијске оксидације бисфенола А . Резултати
би требало да пруже нова сазнања о механизму разградње бисфенола А и да се
проценом техничких, еколошких и економских аспеката процеса, дође до закључка о
најпогоднијем начину будуће примене електрохемијске оксидације.

Конкретни циљеви и очекивани резултати обухватају:

 Развој и верификацију прелиминарног динамичког модела који ће успешно
предвиђати профил концентрације хидроксил радикала и ефикасност
разградње родамина Б у функцији јачине струје и материјала катоде.

 Напредно моделовање и проучавање механизама разградње еколошки
релевантније загађујуће супстанце (BPA), које ће за резултат имати унапређени
модел који предвиђа профиле концентрације интермедијера BPA и промену
релативне токсичности третираног раствора. Експериментално ће се утврдити
утицај материјала аноде на ефикасност и кинетику процеса, идентификовати
главни интермедијери и предложити механизам разградње, а резултати
експеримената послужиће за развој и валидацију динамичког модела.

 Квантитативну процену електрохемијске оксидације анализом животног
циклуса којом ће се идентификовати фазе процеса са највећим еколошким
утицајем, и анализом трошкова животног циклуса која ће дати јасну економску
перспективу испитиваних система.

Методе истраживања

У оквиру предложене докторске дисертације користиће се следећи
експериментални поступци, методе и технике:



 Сви експерименти електрохемијске оксидације биће изведени у
двоелектродном, неподељеном систему применом галваностатског режима. За
електрохемијску карактеризацију и испитивање електрохемијског понашања
електрода користиће се циклична волтаметрија (енг. Cyclic Voltammetry – CV) и
волтаметрија са линеарном променом потенцијала (енг. Linear Sweep
Voltammetry – LSV).

 За одређивање концентрације родамина Б и концентрације водоник-пероксида
(H₂O₂) у раствору користиће се спектроскопија у ултраљубичастом и видљивом
делу спектра (енг. Ultraviolet-Visible Spectroscopy – UV-Vis).

 За квалитативну и квантитативну анализу бисфенола А и његових
интермедијера разградње користиће се гасни хроматограф у спрези са масеним
спектрометром (енг. Gas Chromatography-Mass Spectrometry – GC-MS).
Припрема ових узорака пре анализе подразумева примену течно-течне
екстракције, којом ће се огранска једињења концентровати и бити одвојена из
матрикса воденог раствора.

 Концентрација хидроксил радикала биће одређена коришћењем течне
хроматографије високих перформанси (енг. High Performance Liquid
Chromatography – HPLC).

 За одређивање степена минерализације бисфенола А израженог преко TOC
вредности, користиће се анализатор укупног органског угљеника (енг. Total
Organic Carbon – TOC).

 Динамички модел оксидације бисфенола А, заснован на претпостављеном
механизму разградње и експериментално одређеној концентрацији хидроксил
радикала, биће развијен и нумерички реализован у MATLAB софтверско м
пакету.

 Параметри токсичности бисфенола А и идентификованих интермедијера биће
процењени применом бесплатног T.E.S.T. софтверa Агенције за заштиту животне
средине Сједињених Америчких Држава (енг. Toxicity Estimation Software Tool -
T.E.S.T.). Поред концентрације хемикалије која изазива 50% смртности
популације водене буве и дебелоглаве гавчице за одређено време
изложености у води, тј. акутне токсичности Daphnia Мagna LC50 (48 h) и Fathead
Мinnow LC50 (96 h) редом, софтвер предвиђа и штетне ефекте органских
једињења на нормалан развој (енг. Developmental Тoxicity) и склоност да се
накупљају у организму (енг. Bioconcentration Factor – BCF).

 За процену животног циклуса електрохемијских система (енг. Life Cycle
Assessment – LCA) биће коришћен openLCA софтвер који користи методе попут
ReCiPe (енг. Realization of Circular Perspective – ReCiPe), TRACI (Tool for the
Reduction and Assessment of Chemical and Other Environmental Impacts – TRACI) и
CML (енг. Institute of Environmental Sciences, хол. Centrum voor
Milieuwetenschappen Leiden – CML) за прорачун различитих видова утицаја на
медијуме животне средине и екосистем: глобалног загревања, закишељавања,
еутрофикације, потрошње воде и природних ресурса, екотоксичности слатких



вода и токсичности по људе. Опсег анализе биће одређен на основу
карактеристика бесплатне верзије софтвера.

 За процену трошкова животног циклуса (енг. Life Cycle Costing – LCC) користиће
се софтверски пакет SuperPro Designer, који омогућава детаљну анализу
економске изводљивости кроз извештаје о трошковима робе (енг. Cost of Goods
Sold – COGS), расподели капиталних (енг. Capital Expenditure – CAPEX) и
оперативних трошкова (енг. Operating Expense – OPEX), и исплативости процеса.
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