Kemiske reaktioner inden dore

Reaktioner mellem forskellige luftharne kemikalier i vores indeklima kan vare
sterkt forurenende. Beregninger viser endvidere, at sddanne reaktioner kan medfore

store variationer i koncentrationer
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Sammensatningen af de luftbarne stoffer, der forurener vores
indeklima, ath@nger bl.a. af kemiske reaktioner mellem flere
stoffer. Sadanne reaktioner kan vaere meget komplekse og kan
resultere i meget reaktive produkter. I visse tilfelde er produk-
terne farligere end de oprindelige reaktanter. Undersggelser med
forsggsmus har vist, at reaktionen mellem ozon og forskellige
typer af terpener danner produkter, der er mere irriterende for
luftvejene end ozon eller terpener hver for sig [1].

Ozon optraeder naturligt i udeluften og transporteres ind med
ventilationsluften. Ozon er meget reaktivt, bade for homogene
reaktioner med andre gas-fasestoffer og for heterogene reak-
tioner med aerosoler og faste overflader. Terpener er flygtige
organiske stoffer, der optreeder i mange forskellige produkter. Et
eksempel er duften af citrus i renggringsmidler, der ofte stam-
mer fra d-limonen.

Hypotesen for dette studie er, at ufuldstendig opblanding i
nogle situationer medfgrer vaesentlige variationer i reaktant- og
produktkoncentrationer. Dels pga. rumlige variationer i reak-
tantkoncentrationer og dels pga. de forskellige tider, der er til
radighed for reaktionerne forskellige steder i rummet. Sadanne
variationer kan f.eks. skyldes, at ventilationssystemet udskifter
luften godt i nogen omrader af et lokale, men resulterer i for-
holdsvis stillestaende luft i andre omrader.

Eksperimentelle undersggelser af sadanne reaktioner er van-
skelige at udfgre, da det er svert at lave koncentrationsmalinger,
der isolerer de indgéende stoffer. Endvidere kan ikke-kontrol-
lerede kemikalier indga i reaktionen og dermed indvirke pa
resultaterne. Méleteknisk er det specielt vanskeligt at bestemme
rumlige variationer.

Da malinger er vanskelige, blev det besluttet at lave strgm-
nings- og koncentrationsberegninger med CFD (Computational
Fluid Dynamics) i stedet [2]. Der blev lagt stor vegt pa at vaelge
en opsatning, hvor der var adgang til maledata for hastigheds-
feltet, sa de beregnede hastigheder kunne valideres. Manglende
maledata gjorde det umuligt at validere beregningerne af kon-
centrationer, men beregningerne blev udfgrt sa godt som muligt
iht. diverse kriterier for kvalitetskontrol af CFD [3].

Opsatning og beregninger

Vi betragter en situation, hvor ozon kommer ind med ventilati-
onsluften i en koncentration pa 80 ppb. Dette er en forholdsvis
hgj verdi, reprasentativ for en storby om sommeren. Ozonen
reagerer med d-limonen, der er fordelt over hele gulvet med en
kildestyrke pa 25 ppb/h, der reprasenterer en typisk situation
kort tid efter renggring af gulvet.

Den kemiske reaktion mellem ozon og d-limonen er den ene-
ste kilde til dannelsen af produkt. Reaktionen er ikke fuldsten-
dig klarlagt, men menes bl.a. at danne aerosoler [4]. Her antages
det, at reaktionen kan beskrives ud fra en generel bimolekylaer
kemisk reaktion:

A+B—>P
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der styres af en anden ordens hastighedskonstant kb, der er er
kb=0.0184 (ppb h)-1 for ozon/d-limonen reaktionen. Den ha-
stighed, hvormed de enkelte komponenter omdannes, kan derfor

beskrives VceifP TTZTATI_%;?B( ]l)z k, (4] B]
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hvor [A], [B], og [P] angiver de (rumligt varierende) koncentra-
tioner af hhv. ozon, d-limonen og produkt.

Rummets overflader antages at vere malet med plastmaling,
der reagerer moderat med ozon. Overfladerne virker altsa som
dren for ozon. Ozondeponeringen athenger af koncentrationen
af ozon lokalt ved overﬂadegl hvilket modelleres som (2):

v

hvor J er den lokale flux, <v> er Boltzmann-hastigheden for
ozon, C(Ay) er ozonkoncentrationen nar veggen, der er bestemt
af CFD-beregningen, og y ath@nger af overfladerne og angiver
sandsynligheden for, at et ozonmolekyle, der rammer veggen,
faktisk ogsa deponeres. For en typisk plastmaling er

v=20-10-6.

Af valideringshensyn er rummet meget stort. Opsatningen er
todimensional, hvilket betyder, at indlgb og udlgb har rummets
bredde. Dimensioner og konfiguration af indlgb og udlgb er vist
i figur 1. De prasenterede resultater er for et luftskifte pa en
halv gang i timen. Se [2] for yderligere detaljer om metoden.

Resultater
Hastighedsfeltet er illustreret med vektorer i figur 1. Indlgbet
medfgrer en stor hastighed langs loftet (fra venstre mod hgjre),
der afbgjes ved hgjre vag. Derefter lgber luften langs veggen
og hen langs gulvet fra hgjre mod venstre. Figur 2 viser forde-
lingen af reaktanter og produkt. Alle koncentrationer er i ppb.
For ozon reduceres koncentrationen fra 80 i indlgbet til 40,
fgr indlgbs-jetten nar hgjre endevaeg. Denne reduktion er dels
en konsekvens af den heterogene reaktion langs loftet, og dels
et resultat af opblandingen med den recirkulerende luft inde i
rummet, der har en lavere koncentration af ozon. Langs gulvet
ses et fald i ozonkoncentration fra hgjre mod venstre i overens-
stemmelse med, at luften transporteres langs gulvet fra hgjre
mod venstre. Tat pa gulvet er der et stort fald i ozonkoncen-
tration vinkelret ind mod overfladen. Det skyldes dels, at ozon
reagerer med overfladen, og dels at d-limonen-kilden er smurt
ud over gulvet, og derfor har en specielt hgj koncentration i
dette omrade. Det bemarkes, at koncentrationen af ozon vari-
erer fra under 20 i venstre side af rummet til over 30 i hgjre side
af rummet. Fjernelsen af ozon fra rummet fordeler sig med ca.
20% deponeret pa vaeggene, knap 40% indgar i reaktionen med
d-limonen, og godt 40% forlader rummet gennem udlgbet.
Koncentrationen af d-limonen er nul i indlgbet, men stiger
pga. opblanding hen mod hgjre side af rummet. Langs gulvet
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Figur 1. Dimensioner og hastighedsfelt for det betragtede todimensionale rum.

giver kombinationen af strgmning fra hgjre
mod venstre og kilden pa gulvet en stigning i
koncentrationen af d-limonen fra hgjre mod
venstre fra omkring 20 til over 100. Fjernel-
sen af d-limonen fra rummet fordeler sig med
60% der indgar i reaktionen med ozon, og
40% der forlader rummet gennem udlgbet.
Koncentrationen af produkt er nul i ind-
Igbet og varierer fra under 35 i hgjre side
af rummet til over 45 i venstre side. Denne
variation er i overensstemmelse med de hgje
koncentrationer af ozon og d-limonen langs
gulvet. Kombineret med de lave hastigheder
giver det mulighed for dannelsen af meget
produkt, der transporteres til venstre side af
rummet, fgr det opblandes med den renere
luft (med lavere koncentration af produkt).

Konklusion
Det viste eksempel illustrerer, at vaesentlige

variationer i reaktant- og produktkoncentra-
tioner kan optreede inden for et enkelt rum.
Reaktionen mellem ozon og d-limonen forlg-
ber forholdsvist langsomt og ozon og d-li-
monen kan optrede samtidigt. For vasentligt
hurtigere reaktioner er der kun en af reaktan-
terne til stede et vilkarligt sted i rummet, idet
reaktionen hurtigt vil fjerne reaktanten med
den laveste koncentration [2].
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