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Kalibrace transportńıho modelu na
superpoč́ıtači

Abstrakt

Tato bakalářská práce se zabývá simulaćı š́ı̌reńı radioaktivńıch
látek z hlubinného úložǐstě vysoce aktivńıho odpadu. Pojednává
o nakládáńı s jaderným odpadem z hlediska bezpečného uložeńı,
které je testováno simulacemi v programu FEFLOW a parametry
kalibrovány v programu FEPEST. Práce také rozeb́ırá samotnou
práci se zmı́něnými programy v kombinaci s využit́ım výpočetńıho
výkonu MetaCentra, konkrétně poč́ıtače Charon, který je nutný
k dostatečně rychlé a přesné kalibraci a vyhodnoceńı citlivost́ı
parametr̊u z vytvořených simulačńıch model̊u. Všechny dosažené
výsledky jsou vyhodnoceny a interpretovány č́ıselně i graficky.

Kĺıčová slova: FEFLOW, FEPEST, Simulace, Radiace, Su-
perpoč́ıtač
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Calibration of the transport model on
the supercomputer

Abstract

This bachelor’s thesis deals with the simulation of the spread of
radioactive substances from the deep repository of high-radiation
waste. It deals with the management of nuclear waste in terms of
safe storage, which is tested by simulations in the FEFLOW pro-
gram and parameters calibrated in the FEPEST program. The work
also analyzes the work with the mentioned programs in combination
with the use of the computing power of MetaCentrum, specifically,
the Charon computer is necessary for sufficiently fast and accurate
calibration and evaluation of sensitivity from the created simulation
models. All results are evaluated and interpreted numerically and
graphically.

Keywords: FEFLOW, FEPEST, Simulation, Radiation, Super-
computer
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1.2 Možnosti nakládáńı s radioaktivńımi odpady . . . . . . . . . . . . . . 13
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3.2.1 Zprovozněńı FEPEST . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 29
3.2.2 Simulace ve FEPEST . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 30
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4.2 Výsledná simulace z FEFLOW s parametry přepoč́ıtané z FEPEST . 40
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Úvod

Jadernou energii stále můžeme chápat jako energii budoucnosti. V lidech po celém
světě jaderná energie vyvolává obavy spojené s jadernými zbraněmi, odpadem,
událostmi v Černobylu nebo radiaćı jako takovou.

Tyto obavy jsou sice do jisté mı́ry oprávněné, ale lepš́ı zdroj energie (reálně použ́ıvaný)
zat́ım nemáme a to z hlediska výkonu takové elektrárny, ale i přijatelné ekologické
zátěži. Hlavńım problémem je potom zpracováńı a skladováńı jaderného odpadu,
které prozat́ım nebylo zcela dořešeno.

Energetické požadavky jsou stále vyšš́ı a v budoucnu tomu nebude jinak. Je př́ıhodné
se zabývat těmito problémy, hledat řešeńı a analyzovat možná rizika. K takové
analýze možných rizik nám mohou pomoci nejr̊uzněǰśı programy a velká výpočetńı
śıla, umožňuj́ıćı agilńı př́ıstup k řešeńı úloh a tedy určité předpovědi toho, co může
nastat.

Ćıle práce

Ćılem této bakalářské práce je demonstrovat možnost využit́ı programů FEFLOW a
FEPEST za účelem simulace uvolněńı ozářených látek hlubinného skladu pro vysoce
aktivńı odpad v rámci statiśıc̊u let.

Z konečného výsledku bude vyhodnocena mı́ra jaderného znečǐstěńı, nejlepš́ı parame-
try pro umı́stěńı úložǐstě, rizika a možné scénáře pr̊uběhu dle počátečńıch podmı́nek.

11



1 Problematika

1.1 Radioaktivńı odpad

Radioaktivńı odpad je všechen odpad s radioaktivńımi vlastnostmi, který je d̊usled-
kem činnosti jaderných elektráren, nukleárńı medićıny, jaderného výzkum nebo výroby
jaderných zbrańı. Takovýto odpad je již dále nevyužitelný a je třeba jej bezpečně
skladovat.

Všechen vzniklý radioaktivńı odpad můžeme klasifikovat do 3 základńıch skupin
dle aktivity:

• Nı́zko aktivńı (LLW)
Odpad obsahuj́ıćı ńızké množstv́ı krátkodobé radioaktivity. Nı́zkoaktivńı od-
pad vzniká předevš́ım v nemocnićıch a pr̊umyslu. Jedná se zejména o oděvy,
nástroje, plastikové obaly, paṕıry, filtry a daľśı.
LLW zauj́ımá 94% z celosvětově vyprodukovaného jaderného odpadu.

• Středně aktivńı (ILW)
Odpad obsahuj́ıćı vyšš́ı množstv́ı radioaktivity než ńızkoaktivńı, a proto je
zde vyžadováno st́ıněńı. Jedná se o kovové obaly jaderného paliva, materiály
vzniklé z vyřazováńı jaderných reaktor̊u, chemické kaly a daľśı.
ILW zauj́ımá necelých 6% z celosvětově vyprodukovaného jaderného odpadu.

• Vysoce aktivńı (HLW)
Tento odpad je vysoce radioaktivńı a horký, proto kromě st́ıněńı vyžaduje
také chlazeńı. Vysoce aktivńımi odpady jsou předevš́ım vyhořelé palivové tyče,
které obsahuj́ı uran se štěpnými produkty.
HLW zauj́ımá méně než 1% z celosvětově vyprodukovaného jaderného odpadu.

Vyhořelé jaderné palivo lze přepracovat zpět na směsná paliva nebo paliva na bázi
uranu, avšak se jedná o zanedbatelnou část z celkového množstv́ı odpadu, které je
zapotřeb́ı prozat́ım ukládat.

Množstv́ı radioaktivńıho odpadu je složené z řady radionuklid̊u. Jedná se o nesta-
bilńı izotopy prvk̊u podléhaj́ıćı rozkladu při kterém emituj́ı ionizuj́ıćı zářeńı. Různé
izotopy emituj́ı rozd́ılné typy zářeńı trvaj́ıćı r̊uznou dobu. Tato zářeńı jsou škodlivá
pro člověka a životńı prostřed́ı. [1]
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1.2 Možnosti nakládáńı s radioaktivńımi odpady

S radioaktivńım odpadem je nutné zacházet velice obezřetně a to zejména kv̊uli
štěpným produkt̊um s dlouhou dobou životnosti, řádově to mohou být poločasy
rozpadu okolo statiśıc̊u let. Všechen odpad muśı být dobře izolován od jakékoli
interakce s biosférou.

Je tedy d̊uležité mı́t dobrou strategii jak s takovým odpadem naložit. Taková stra-
tegie zahrnuje skladováńı, přeměnu odpadu na netoxický nebo jeho likvidaci. Máme
tedy několik možnost́ı jak s odpadem naložit, tato práce se věnuje hlubinnému
úložǐsti, ale pro úplnost si představ́ıme v́ıce možnost́ı.

1.2.1 Nadzemńı úložǐstě

Odpad se skladuje v suchých sudech a je utěsněn s inertńım plynem v ocelovém válci,
ten je pak v betonovém válci slouž́ıćım jako radiačńı št́ıt. Některé konstrukce sud̊u lze
využ́ıt kromě skladováńı i pro přepravu. Levná metoda, kterou lze aplikovat bĺızko
zdrojového jaderného reaktoru nebo př́ımo v zař́ızeńı. Odpad lze zpětně snadno
źıskat k následnému přepracováńı.

Nadzemńı skladováńı je tedy bráno jako dočasné řešeńı v otázce nakládáńı s radi-
oaktivńım odpadem. Jako možnost dlouhodobého nakládáńı bylo navrženo ř́ızené
povrchové skladováńı (několik set let). Dlouhodobé nadzemńı úložǐstě je speciálně
vybudované zař́ızeńı, které neńı zasypáno ani uzavřeno. Je třeba jej konstantně sle-
dovat a hĺıdat. Značná nevýhoda takového skladováńı je v předáváńı informaćı pro
budoućı generace, což podsouvá otázku, zda je možné zajistit trvalou stabilitu a
bezpečnost takového skladováńı.

Obrázek 1.1: Úložǐstě ńızko aktivńıho odpadu
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1.2.2 Geologická likvidace

Uložeńı jaderného odpadu a vyhořelého paliva v hlubinných úložǐst́ıch je plánováno
v několika zemı́ch, ale zat́ım ještě nebylo žádné uvedeno do provozu. Zat́ım se hledá
nejvhodněǰśı lokalita z hlediska stabilńıho geologického útvaru. Takové úložǐstě se
muśı nacházet 500 m až 1000 m pod povrchem.

Některé radioaktivńı izotopy maj́ı poločas rozpadu deľśı než 1 milion let, muśıme
proto uvažovat i ńızké úniky radionuklid̊u z kontejner̊u. Podle studie Národńı aka-
demie věd podle švédského programu z roku 1983, že je nezbytná izolace odpadu na
několik set tiśıc let.

Dlouhodobá bezpečnost takového úložǐstě se zakládá na kontejnmentu a dlouhodobé
izolaci, která je zajǐstěna multibariérovým systémem založeným na inženýrských a
př́ırodńıch bariérách. Jakákoli jedna bariéra nemuśı být dostatečná, a proto je třeba,
aby všechny následuj́ıćı bariéry poskytovaly jistotu izolace. Celkový systém úložǐstě
muśı být navržen tak, aby měl co nejvyšš́ı redundanci bariér.

Obrázek 1.2: Hlubinné uložeńı
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Bariéry:

• Inženýrská
Inženýrské bariéry se skládaj́ı z komponent, které dále rozdělujeme dle jejich
bezpečnostńı funkce. Mezi ně patř́ı odpadńı forma, odpadńı obal a zásypový
materiál.

Funkćı odpadńı formy je poskytnout stabilitu a odolnost proti rozpuštěńı od-
padu a celkového zpomaleńı uvolněńı radionuklid̊u. Vyhořelé palivo je nejčastěji
zapouzdřeno v plášti z nerezové oceli. Kapalné odpady je zapotřeb́ı stabilizovat
v pevné formě, pomoćı materiál̊u, jako keramika nebo sklo-keramika.

Funkćı obalu je pojmout odpad a zabránit možnému kontaktu s podzemńı
vodou, což oddáĺı transport radionuklid̊u. Jsou navrženy dvě možnosti pro ta-
kové obaly. V prvńı možnosti je materiál nádoby náchylný ke korozi, ale má
dostatečnou tloušt’ku, který podstatně zpozd́ı uvolňováńı, než koroze pronikne
obalem. Druhou možnost́ı je použit́ı korozivzdorného materiálu jako jsou sli-
tiny na bázi niklu nebo mědi. Také je možné kombinovat tyto možnosti.

Daľśı d̊uležitou složkou inženýrské bariéry je zásypový materiál, který slouž́ı
k vyplněńı prostoru v otvorech úložǐstě mezi kontejnerem a horninou. Zásyp
omezuje poškozeńı obalu, blokuje preferenčńı prouděńı a zpomaluje pohyb
radionuklid̊u. Nejčastěǰśım zásypovým materiálem je bentonit nebo směs ben-
tonitu a ṕısku.

• Př́ırodńı
Jedná se o geologické prostřed́ı ve kterém se nacháźı úložǐstě. Tvoř́ı takzvanou
přirozenou bariéru. Ideálńı př́ırodńı bariéra by měla být geologicky stabilńı
po miliony let z hlediska deformaćı, zlomů nebo seismicity. Mělo by zde být
také ńızké prouděńı podzemńı vody po dobu několik deśıtek tiśıc let. Sta-
bilńı geochemické i hydrochemické podmı́nky a rovnovážné prostřed́ı mezi vo-
dou a horninotvornými minerály. V neposledńı řadě muśı nab́ızet také vhodné
podmı́nky pro vybudováńı úložǐstě.

Horniny vhodné pro uložeńı spadaj́ı do širokých kategoríı krystalických hornin,
j́ılovitých hornin, soli a vulkanických hornin. Umı́stěńı do hloubky zabraňuje
kontaktu odpadu s lidmi, ale také chráńı úložǐstě před klimatickými vlivy.
Izolace také záviśı na rychlosti prouděńı podzemńı vody. Transport tekoućı
podzemńı vodou je hlavńım mechanismem pro přenos radionuklid̊u do biosféry.

Známe typy hornin omezuj́ıćı prouděńı vody d́ıky jejich ńızké propustnosti, což
plat́ı předevš́ım pro horniny na bázi j́ılu. Důležitou roli zauj́ımá mineralogie
horniny a vodńı geochemické podmı́nky prostřednictv́ım chemických interakćı
mezi radionuklidy, horninou a vodou. Tyto jevy vedou k rozděleńı radionuklid̊u
mezi vodnou fázi a povrch horniny, což zp̊usob́ı zpomaleńı rychlosti přenosu
radionuklid̊u.
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1.2.3 Transmutace

Jaderná transmutace je přeměna určitého chemického prvku nebo izotopu na jiný
prvek. K jaderné transmutaci docháźı při každém procesu, kdy se změńı počet ne-
utron̊u nebo proton̊u v jádře atomu. K transmutaci docháźı právě při jaderné reakci
nebo je zp̊usobena radioaktivńım rozpadem

Objevily se návrhy na reaktory, které spotřebuj́ı jaderný odpad a přeměńı jej na
jiný, který bude mı́t kratš́ı poločas rozpadu nebo bude méně škodlivý. Integrovaný
jaderný reaktor je navržený jako reaktor s cyklem jaderného paliva, který by spotře-
boval transuranový odpad.

Takové reaktory představuj́ı riziko š́ı̌reńı plutonia, proto jsou stále ve vývoji. Výsled-
kem je výzkumný jaderný reaktor Myrrha, který umožňuje transmutaci. [2]

1.2.4 Recyklace

Použité jaderné palivo obsahuje velké množstv́ı použitelného uranu a stopy štěpných
materiál̊u. Otev́ırá se zde možnost naj́ıt uplatněńı pro izotopy za účelem znovu
použit́ı. Cesium, stroncium a daľśı izotopy se již źıskávaj́ı pro nejr̊uzněǰśı pr̊umyslové
aplikace jako ozařováńı potravin nebo radioizotopové termoelektrické generátory.
Tento př́ıstup však neodstraňuje potřebu nakládat s radioizotopy, pouze tedy redu-
kuje množstv́ı odpadu.

Vı́ce než 90% energie z̊ustává v palivu i po pěti letech provozu v reaktoru.

1.2.5 Vypuštěńı do vesḿıru

Možnost odstranit jaderný odpad vypuštěńım do vesmı́ru je reálná, ale přináš́ı
značná rizika spojená např́ıklad se selháńım nosné rakety. Poškozená raketa by mohla
rozš́ı̌rit radioaktivńı materiál do atmosféry celé planety. Bylo by také potřeba velké
množstv́ı start̊u kv̊uli celkové nosnosti. Plán je celkově ekonomicky nepraktický a
také vysoce rizikový d́ıky nedostatečné spolehlivosti odpalovaćıch systémů.[3]
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1.3 Možnosti simulace

V současné době máme d́ıky vyspělým poč́ıtačovým programům na základě výpočt̊u
a teoretických předpoklad̊u možnost simulovat pr̊uběhy nejr̊uzněǰśıch jev̊u a sledovat
je v čase. Stejně tak máme tuto možnost i pro simulováńı uvolněńı ozářených částic
z potencionálńıho hlubinného jaderného úložǐstě d́ıky prouděńı podzemńıch vod.

Jsou zde představeny 2 programy (FEFLOW a FEPEST), které jsou v rámci práce
využ́ıvány k tvorbě modelu, simulaci, analýze a kalibraci dosažených výsledk̊u. Ani
jeden z těchto programů neńı uživatelsky př́ıvětivý a nesplňuje současné nároky na
UX design, avšak jsou nejvhodněǰśı ke zpracováńı výše uvedené problematiky.

1.3.1 FEFLOW

Jedńım z nejčastěji použ́ıvaných programů pro simulace proces̊u podzemńıch vod a
přenosu tepla je program FEFLOW vyv́ıjený společnost́ı DHI. Program umožňuje
analyzovat interakce pod povrchem, předv́ıdat problémy s kvalitou vody, modelovat
geotermálńı instalace nebo předpovědět rychlost čerpáńı. FEFLOW se nejčastěji
využ́ıvá v těžařstv́ı, stavebnictv́ı, geotermálńı energetice, ale je využitelný i pro
určeńı rizika kontaminace podzemńıch vod.

Tento program je v rámci práce využ́ıván pro vytvářeńı model̊u a pro analýzu jed-
notlivých parametr̊u př́ıkladového modelu hlubinného úložǐstě vysoce radioaktivńıho
odpadu. Program generuje výstupy s př́ıponou .fem, který obsahuje vše podstatné
pro analýzu citlivosti a kalibraci, která je následně prováděna za pomoćı programu
FEPEST.

1.3.2 FEPEST

FEPEST je jedńım z nejčastěji použ́ıvaných softwar̊u určených ke kalibraci model̊u
podzemńıch vod. Je potřeba, aby uživatel nahrál konfiguračńı soubory, které slouž́ı
jako informace pro FEPEST, kv̊uli správnému zapsáńı vstupńıch soubor̊u modelu a
poskytnut́ı č́ıselných hodnot v rámci pozorováńı.

Aplikace využ́ıvá GLMA algoritmus. Jedná se o vyhledávaćı algoritmus, který op-
timalizuje parametry modelu, pro co nejlepš́ı přizp̊usobeńı ćıl̊um a pozorovaným
dat̊um. Shoda s pozorováńım je interpretována účelovou funkćı. Nejjednodušš́ım
př́ıkladem je vážený součet čtverc̊u mezi výsledky měřeńı a simulace.[4]

Kde w je váha, hobs (obs = observation) označuje pozorováńı a hsim (simulation)
označuje výsledek simulace.
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1.4 Využ́ıvané výpočty

Použ́ıvaný program FEFLOW pracuje na dvou základńıch piĺı̌ŕıch, kterými jsou
Rovnice kontinuity a Darcyho zákon. V následuj́ıćıch podkapitolách jsou vysvětleny,
jelikož jejich pochopeńı vede i k pochopeńı vnitřńıch proces̊u programu.

1.4.1 Darcyho zákon

Je rovnice popisuj́ıćı prouděńı tekutiny porézńım prostřed́ım. Zákon je formulovaný
na základě výsledk̊u experiment̊u Henrym Darcym o prouděńı vody ṕıskovitými vrst-
vami, které tvoř́ı základńı stavebńı kámen hydrogeologie. Tento zákon je analogický
s Fourierovým zákonem vedeńı tepla nebo třeba Ohmovým zákonem.[5]

Představme si trubku usazenou v šikmé poloze, která bude naplněna porézńım ma-
teriálem. Tato trubka propojuje dvě nádoby s odlǐsnou výškou hladiny vody. Pr̊utok
Q (objem/čas) vyjádř́ıme

Q =
−kA(pb − pa)

µL
,

kde µ je pórovitost, K je koeficient propustnosti, A je př́ıčný řez trubky, L je délka
a v závorkách nalezneme rozd́ıl mezi výškami hladin v nádobách.

Vyděleńı obou stran rovnice plochou vede k použit́ı zápisu rovnice:

q =
−k
µ

∆p,

kde bude q pr̊utok na jednotku plochy s jednotkami m/s. ∆p je vektor tlakového gra-
dientu (Pa/m). Rychlost tekutiny v kterou bude indikátor unášen skrz pozorované
prostřed́ı, pak souviśı př́ımo s Darcyho tokem q a porozitou Φ.

Vyjádřeno vzorcem:

v =
q

Φ
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Chceme-li vyjádřit pohyb v určitém mı́stě, tak plošnou hustotu toku vody definujeme
jako pod́ıl množstv́ı protékaj́ıćı vody a velikosti plochy kolmé ke směru prouděńı.
Budeme-li brát v potaz i limitu v podélném směru, tak nám vyjde Darcyho zákon
v tomto tvaru:

q = −K∇Φ.

Výsledné q nazýváme Darcyovská rychlost. Nejedná se však o rychlost makrosko-
pického pohybu vody.

Darcyho zákon shrnuje několik známých vlastnost́ı podzemńı vody, která teče ve
vodonosných vrstvách.

• Pokud existuje tlakový gradient, dojde k prouděńı od vysokého tlaku k ńızkému
proti směru rostoućıho gradientu.

• Č́ım větš́ı je gradient ve stejném prostřed́ı, t́ım větš́ı je rychlost prouděńı.

• Rychlost prouděńı je r̊uzná v závislosti na typu prostřed́ı nebo na orientaci
v r̊uzných směrech ve stejném prostřed́ı, i když bude všude stejný tlakový
gradient.

Darcyho zákon plat́ı pouze pro pomalé prouděńı, do kterého však spadá většina
př́ıpad̊u.

1.4.2 Rovnice kontinuity

Rovnice kontinuity nebo transportńı rovnice je rovnice popisuj́ıćı transport nějaké
veličiny. Hmota se může pohybovat nepřetržitým tokem, přičemž plat́ı zákon za-
chováńı hmotnosti. Rozd́ıl výsledné hmotnosti dané kapaliny v kontrolńım objemu
je zp̊usoben např́ıklad odtokem kapaliny přes stěny kontrolńıho objemu. Rovnice
kontinuity je matematický zp̊usob jak vyjádřit toto tvrzeńı. [6]

Integrálńı tvar rovnice:
∂q

∂t
+

∮
S

j · dS = Σ,

kde S je uzavřená plocha uzav́ıraj́ıćı kontrolńı objem, j je tok a Σ znač́ı zdroje hmoty
(obvykle je rovna nule).

Obecná rovnice kontinuity zapsaná v diferenciálńı formě:

∂ρ

∂t
+∇ · j = σ,

kde ∇. je divergence, ρ udává hustotu hmoty na jednotku objemu, ∇ · j je tok a σ
je hustota zdroj̊u hmoty vztažená k jednotce času.
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1.4.3 Analýza citlivosti

Pokud chceme zjistit, jak moc jsou výsledky hydrogeologického modelu ovlivněny
počátečńımi parametry, bereme v úvahu citlivost. Takováto analýza nám pomůže
ohodnotit i d̊uležitost jednotlivých parametr̊u, která bude př́ımo úměrná citlivosti
modelu na změny těchto parametr̊u.

Na základě provedené analýzy citlivosti lze teoretické předpoklady přenést do rea-
lity, přenést do praktické aplikace. Budeme-li uvažovat vybudováńı hlubinného ja-
derného úložǐstě, tak p̊ujde o výběr předevš́ım nejvhodněǰśı lokality, ale je malá
pravděpodobnost, že se bude shodovat ve všech bodech s lokalitou, na které jsou
prováděny teoretické propočty. Lze potom vźıt citlivostńı analýzu v potaz jako
výchoźı pomůcku pro hledáńı vhodného prostřed́ı, kde je jasně viditelné, které pa-
rametry jsou při takovém procesu nejd̊uležitěǰśı. [7]

Citlivost lze pojmout několika zp̊usoby:

• Lokálńı citlivost:

Nám ř́ıká, jak moc se změnou parametru změńı celkový výsledek. Výsledná
citlivost parametr̊u se využ́ıvá nejčastěji k jejich kalibraci. Takovouto citlivost
poč́ıtáme derivaćı výsledku pozorováńı:

∂y′i(
~b)

∂bj
,

kde y′(~b) znač́ı výsledek výpočtu i. pozorováńı a bj označuje j. parametr.

• Intervalová citlivost:

Intervalová citlivost vyjadřuje extrémy v pr̊uběhu pozorováńı. Takováto citli-
vost je vhodná k určeńı rozmeźı, ve kterém se citlivost nacháźı. Při této metodě
jsou daleko větš́ı odchylky než u lokálńı.

pozorováńı(maximálńı hodnota)− pozorováńı(minimálńı hodnota)

parametr(maximálńı hodnota)− parametr(minimálńı hodnota)
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2 Metacentrum

K poč́ıtáńı a prováděńı náročných operaćı je zapotřeb́ı velký výpočetńı výkon, který
běžná domáćı nebo školńı zař́ızeńı nejsou schopna poskytnout. MetaCentrum je
gridová infrastruktura v ČR a spravuje širokou śıt’ výpočetńı infrastruktury složené
z akademických i vlastńıch výpočetńıch center po celé České republice.

2.1 Využit́ı

Metacentrum může využ́ıvat každý student nebo zaměstnanec akademické instituce
po celé České republice a to zcela zdarma.

Metacentrum je nejv́ıce využ́ıváno v těchto oborech:

• Výpočetńı chemie

• Materiálové a strukturńı simulace

• Simulace prouděńı plyn̊u a kapalin

• Rozpoznáváńı a generováńı řeči

• Fyzikálńı geodézie

• Ekologické modelováńı

2.2 Charon

V Liberci se nacháźı jeden z cluster̊u, který je součást́ı Metacentra a je j́ım poč́ıtač
Charon, který spadá pod TUL. Byl přidaný v roce 2018 a je využ́ıvaný pro výpočty
a simulace, které jsou součást́ı této práce.
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2.2.1 Technické parametry

Superpoč́ıtač je tvořen z dvaceti uzl̊u neboli dvaceti propojených poč́ıtač̊u, č́ıtaj́ıćıch
celkem 400 CPU. Všech 20 poč́ıtač̊u má shodné specifikace.

Následuj́ıćı tabulka popisuje jeden poč́ıtač z hlediska jednotlivých hardwarových
komponent.

Tabulka 2.1: Tabulka technických specifikaćı
Položka Specifikace
Procesor 2x 10-core Intel Xeon Silver 4114 (2.2GHz)
RAM 12x 8GB DDR4 2400 ECC Reg dual rank
Disk 1x SSD 480 GB DC S3610 Series
Net Ethernet 1Gb/s, Omni-Path (InfiniBand-Intel)
OS Debian 9

2.3 Zprovozněńı

Pro zprovozněńı Metacentra je nutné nejprve vyplnit přihlášku a poté stáhnout
několik doporučených programů usnadňuj́ıćı samotnou práci a organizaci. Využ́ıváńı
Metacentra je zdarma pro akademické pracovńıky a studenty.

Proces zprovozněńı metacentra v bodech:

• Podáńı žádosti o založeńı účtu Metacentrum

• Stažeńı př́ıslušných programů nutných k přihlášeńı

• Přihlášeńı k vybranému poč́ıtači skrz př́ıkazovou řádku
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2.3.1 Založeńı účtu

Samotné založeńı účtu neńı nikterak složité, stač́ı vybrat svoj́ı instituci viz screen a
přihlásit se. Poté se předvyplńı přihláška a je už jen d̊uležité napsat pádné d̊uvody
opravňuj́ıćı žádost o vstup do Metacentra. Poté můžeme očekávat potvrzovaćı e-mail
s údaji k přihlášeńı do účtu Metacentra.

Obrázek 2.1: Stránka pro přihlášeńı do Metacentra

2.3.2 Připojeńı

Pokud se potřebujeme připojit k poč́ıtači do metacentra je vhodné mı́t nainstalovaný
program umožňuj́ıćı vzdálené připojeńı jako je např́ıklad PuTTY. Po vyplněńı IP
adresy pro připojeńı viz screen se např́ıklad připoj́ıme na Charon.

Obrázek 2.2: Úvodńı okno programu Putty
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Samotné přihlášeńı muśıme dokončit v okně konzole, kde je nutné napsat přihlašovaćı
jméno a heslo shoduj́ıćı se s účtem na stránkách Metacentra. Nyńı jsme připojeni
a přihlášeni k vybranému poč́ıtači a můžeme zadávat úlohy, procházet dostupné
adresáře nebo ukládat data a mnoho daľśıho.

Obrázek 2.3: Přihlášováńı do Metacentra

24



3 Simulace

Pro simulaci š́ı̌reńı látek z vysokoradiačńıho hlubinného úložǐstě byl použit program
FEFLOW, jehož výsledky byly dále zpracovány programem FEPEST, který slouž́ı
předevš́ım ke kalibraci zadaných parametr̊u a určeńı citlivostńıch hodnot.

Naše simulované úložǐstě se bude nacházet 700 m pod povrchem země a stav modelu
úložǐstě z hlediska úniku byl po zvážeńı simulován na 100 tiśıc let (Poločas rozpadu
jaderného odpadu je pro většinu př́ıpad̊u kolem 60 tiśıc let, ale některé izotopy
maj́ı tento čas mnohem větš́ı). Simulace byla provedená na teoretickém geologickém
rozložeńı s pr̊uměrnými srážkovými podmı́nkami odpov́ıdaj́ıćımi z dlouhodobého
hlediska pro ČR, kde se v rámci této práce uložeńı předpokládá.

Výchoźı obrázek pro modelovou situaci v počátečńım čase:

Obrázek 3.1: Zjednodušený nákres problému slouž́ıćı jako výchoźı obrázek
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3.1 Práce s FEFLOW

Práce s programem FEFLOW neńı nejlehč́ı, protože uživatelské prostřed́ı nepatř́ı
mezi př́ıvětivá a spoustu známých dohodnutých pravidel a funkćı zde neńı dodržených.
Ani tutoriálová videa dostupná volně na internetu nejsou nejlépe zpracována.

Nejlepš́ı a nejefektivněǰśı volbou pro naučeńı se s programem FEFLOW je zapsat
se do akademie DHI, kde je možné si zdarma proj́ıt bezplatné kurzy na základńı
použ́ıváńı a dovednosti potřebné k práci ve FEFLOW. [8]

https://training.theacademybydhi.com

3.1.1 Zprovozněńı FEFLOW

K zprovozněńı programu FEFLOW je nutné mı́t aktivńı profilový účet na stránkách
DHI. Již se základńım účtem bez zakoupeńı jakýchkoli licenćı je možné využ́ıvat de-
moverzi programu. Pro účely této práce však demoverze nestač́ı, proto byla využ́ıvána
školńı licence na FEFLOW 7.0

Program je možné nainstalovat jak na Linux, tak na Windows. Jsou zde jen odlǐsnosti
v instalaci, kde ve Windows stač́ı odklikat klasického pr̊uvodce instalaćı, ale např́ıklad
v Linux Ubuntu se spoušt́ı instalace jednotlivých baĺık̊u programu přes Shell.
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3.1.2 Simulace ve FEFLOW

K tomu, aby byla provedena simulace je zapotřeb́ı řádně připravit a nadefinovat
parametry modelu.

Jednotlivé kroky vedoućı k připravenému modelu:

1. Založeńı nového FEM souboru (2D layer)

Obrázek 3.2: Založeńı nového projektu

2. Nakresleńı tvaru vrstvy pomoćı ”Add Polygons”odpov́ıdaj́ıćı výchoźımu obrázku
3.1 pro projekt a následný mesh (rozděleńı na śıt’ menš́ıch útvar̊u vhodných
pro výpočty)

Obrázek 3.3: Tvar a meshováńı layeru
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3. Nadefinováńı umı́stěńı úložǐstě/zdroje š́ı̌reńı. Úložǐstě se nacháźı kolem 700 m
pod povrchem a je definované jako Source/Sink (mass). S počátečńı hodnotou
10−5.

Obrázek 3.4: Obrázek s umı́stěńım zdroje

4. Rozvržeńı parametr̊u a určeńı tlakových úrovńı na hranách modelu interpreto-
vaných skrze tlakový gradient (určuje směr spádu podzemńıho prouděńı vody).

Tabulka 3.1: Nastavené parametry:
Název parametru typ p̊uvodńı
uloziste Mass(g/m3/d) 2,7288·10−5

leva hrana 003 Conductivity (m/d) 0,1
prava hrana Conductivity (m/d) 0,1
srazky Fluid(10-4/d) 0,1
vrt 005 Fluid(10-4/d) 0,1
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5. Nastaveńı pozorovaćıch bod̊u a podmı́nek pro spuštěńı simulace.

Obrázek 3.5: Sledovaćı body

3.2 Práce s FEPEST

Práce s programem FEPEST je z pohledu uživatelského př́ıstupu velice podobná
jako s výše zmı́něným programem FEFLOW. Tento program se vyplat́ı využ́ıvat a
dále se o něj zaj́ımat až po tutoriálu do FEFLOW. Nejdř́ıve je nutné mı́t vytvořen
model v modelovaćım softwaru FEFLOW, který umožňuje př́ıstup ke zdrojovým
parametr̊um modelu. Č́ım složitěǰśı a komplikovaněǰśı bude model, t́ım bude zadáńı
časově náročněǰśı a pro rychleǰśı výpočet bude zapotřeb́ı vyšš́ı výpočetńı výkon.

3.2.1 Zprovozněńı FEPEST

FEPEST jako takový je obsažen v instalačńım baĺıčku FEFLOW. Při běžné instalaci
ho lze naj́ıt a spustit v mı́stě instalace zmı́něného programu. Pro práci s ńım je však
třeba stáhnout všechny potřebné podprogramy, které FEPEST využ́ıvá a nejsou
součást́ı baĺıčku. Po doplněńı těchto programů a následnému restartováńı softwaru
je možné FEPEST plně využ́ıvat.
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Obrázek 3.6: Úvodńı obrazovka v FEPEST

3.2.2 Simulace ve FEPEST

K simulaci ve FEPEST, která slouž́ı předevš́ım k určeńı citlivosti parametr̊u a jejich
nejlepš́ımu nastaveńı, je zapotřeb́ı mı́t vytvořený model v programu FEFLOW, který
se muśı naimportovat při založeńı projektu. Celý proces ve FEPESTU může trvat
jen pár vteřin nebo také i několik hodin. Vše záviśı na mnoha faktorech ovlivňuj́ıćı
výsledný čas výpočtu.

Možné faktory:

• Nı́zký výpočetńı výkon

• Velký model

• Velký počet kalibrovatelných parametr̊u

Postup práce ve FEPEST:

1. K založeńı projektu ve FEPEST je v okně ”New Problem”potřeba vybrat
předpřipravený FEM file.
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Obrázek 3.7: Nový projekt v FEPEST

2. Nastaveńı parametr̊u pro simulaci FEPEST se provád́ı v kartě pod názvem
”Problem Settings”vždy je potřeba vybrat nastavené parametry dle jejich
typu. Nalezneme zde výběr všech dostupných typ̊u parametr̊u, proto je d̊uležité
si poznamenat jakého typu jsou jednotlivé parametry z otevřeného FEM sou-
boru.

Dále se vyberou př́ıslušné pozorovaćı body ”Observation Points”, které nám
označuj́ı pozorovanou oblast pro jednotlivé parametry. Je nutné je mı́t nasta-
vené předem ve FEFLOW, protože ve FEPESTU se poté znovu jen správně
navoĺı z nab́ızených možnost́ı.
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Obrázek 3.8: Nastaveńı parametr̊u a pozorovaćıch bod̊u

3. Č́ıst výsledky z FEPEST můžeme v okně ”Result Files”, které obsahuje pod-
okna obsahuj́ıćı všechny výsledky a informace o výstupech z kalibračńıho pro-
cesu.

4. Je dobré opět udělat simulace s novými parametry ve FEFLOW. Nyńı bu-
deme moci provést simulaci s již zkalibrovanými parametry a dosáhneme tedy
nejlepš́ıho možného výsledku pro vytvořený model.
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Obrázek 3.9: Obrázek pozorovaćıch bod̊u

3.3 Využit́ı superpoč́ıtače

Hlavńı výhodu superpoč́ıtače Charon lze naleznout předevš́ım ve výpočetńım výkonu.
I když běžné nové PC může ukrývat technologicky vyspěleǰśı komponenty a do-
konce u jednoduchých úloh bude dosahovat lepš́ıch výpočetńıch čas̊u, zp̊usobených
např́ıklad i frontou úloh u superpoč́ıtače, tak bude velice zaostávat při výpočtu
náročných zadáńı. Spolupráce mnoha CPU má tedy největš́ı výhody se stoupaj́ıćı
náročnost́ı úlohy.

Poté, co byl vytvořen model ve FEFLOW na osobńım poč́ıtači a jeho parametry zka-
librovány je př́ıhodné provést ty samé výpočty i na superpoč́ıtači a ověřit správnost
výsledk̊u. V př́ıpadě náročné úlohy je pak nejlepš́ım řešeńım použ́ıt pro simulaci
a kalibraci pouze superpoč́ıtač, jelikož běžný poč́ıtač by dosahoval násobně větš́ıch
výpočetńıch čas̊u pro stejné zadáńı a můžou nastat i problémy spojené s přehř́ıváńım
procesoru, padáńım programu nebo zhrouceńım celého operačńıho systému.

3.3.1 WinSCP

Pokud chceme provést simulaci na superpoč́ıtači, tak si model muśıme předpřipravit
na vlastńım zař́ızeńı, jelikož prostřed́ı superpoč́ıtače nedisponuje grafickým roz-
hrańım a nelze tak efektivně pracovat např́ıklad v programech FEPEST a FEFLOW,
které využ́ıváme, ale lze je jednoduše spouštět a č́ıst výsledky. Pro lepš́ı práci se
soubory, jejich nahrávańı nebo stahováńı je dobré si nainstalovat program WinSCP,
který je zcela zdarma a umožňuje nám jednoduše managovat vzdálené soubory.

Ve WinSCP se přihlašujeme obdobným zp̊usobem jako v Putty, zadáme adresu a
vyplńıme uživatelské jméno a heslo pro přihlášeńı v Metacentru.

Můžeme zde zkontrolovat př́ıslušné soubory a ujistit se, že je př́ıslušný soubor na-
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Obrázek 3.10: Podokna s výstupy

hraný na správném mı́stě, to samé lze provést skrze konzolu, ale WinSCP nab́ıźı
přehledné uživatelsky př́ıvětivé prostřed́ı.
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Obrázek 3.11: Přihlašováńı skrze WinSCP

3.3.2 Spuštěńı p̌res Putty

Poté co jsou všechny soubory úspěšně nahrány na úložǐsti poč́ıtače, je možné spus-
tit jejich simulaci na nainstalovaných programech FEPEST a FEFLOW. Než ale
k takovému výpočetńımu výkonu dojde může trvat nějakou dobu, jelikož všechny
úlohy jsou zařazovány do fronty, a proto zálež́ı na aktuálńı vyt́ıženosti a počátečńımu
pořad́ı ve frontě. Samotný výpočet výchoźı úlohy, která byla zaslána trvala od 20
do 35 vteřin (určeno na základě opakovaného posláńı).

Do fronty se nezadává samotný soubor programu, ale skript s koncovkou .sh, kde de-
finujeme kolik procesor̊u a paměti potřebujeme pro vykonáńı úlohy, název a umı́stěńı
souboru nebo také maximálńı dobu, kterou může proces běžet.

Tento skript byl nahrán na server. Jeho př́ıtomnost a umı́stěńı ověřeno skrze program
WinSCP.
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Obrázek 3.12: Rozhrańı WinSCP

Při zadáváńı jakéhokoli př́ıkazu do konzole je nutné mı́t neustálé připojeńı k inter-
netové śıti, při výpadku dojde k odhlášeńı nebo chybě.

3.3.3 Źıskáńı výstupńıch dat

Veškerá výstupńı data jsou uložena na disku ve složce zdrojového programu, tak jak
bylo definováno ve skriptu. Data jsou textová v souborech s př́ıponami .log a pro
FEPEST pak s př́ıponami rec..

Přes WinSCP byla data stažena do osobńıho PC a dále zpracována a analyzována.
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Obrázek 3.13: Skript se zadanou úlohou

Obrázek 3.14: Okno konzole při přidáváńı úlohy do fronty
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4 Výsledky

Nedá se jednoznačně ř́ıci jestli je výsledek simulace dobrý nebo špatný, je to výsledek
odrážej́ıćı se od nastavených parametr̊u, které určuj́ı celkovou rychlost š́ı̌reńı, směr
a množstv́ı znečǐstěńı. Nejlepš́ı nalezené hodnoty jednotlivých parametr̊u je dobré
vźıt v potaz při aplikaci v reálném světě jako výchoźı hodnoty pro hledáńı ideálńıho
mı́sta pro vznik úložǐstě.

V následuj́ıćıch podkapitolách budou interpretovány dosažené výsledky z teore-
tického projektového modelu vysokoradiačńıho hlubinného úložǐstě a porovnáńı vý-
sledk̊u jen z FEFLOW a z FEFLOW s parametry zkalibrovanými pomoćı FEPEST.

4.1 Porovnáńı

V této podkapitole jsou graficky a č́ıselně demonstrovány výsledky ze simulace FE-
FLOW a kalibrované parametry a celkové citlivosti z FEPEST. Následně proběhla
opětovná simulace v programu FEFLOW avšak nyńı s již zkalibrovanými parame-
try z programu FEPEST, které by dle teoretických předpoklad̊u měly být těmi
nejlepš́ımi pro celkovou konfiguraci modelového systému.
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Obrázek 4.1: Výsledná simulace z FEFLOW odhadnuté parametry

Po zadáńı této modelové úlohy do FEPESTU s p̊uvodńımi parametry dle tabulky
4.1 nám FEPEST tyto hodnoty zkalibroval. V tabulce můžeme porovnat rozd́ıl.

Tabulka 4.1: Výsledné parametry z FEPEST kalibrace
Název parametru typ p̊uvodńı kalibrované
207-uloz 002 Mass(g/m3/d) 2,7288·10−5 4.4637·10−4

itr-sled 003 Conductivity (m/d) 0,1 0,1
otr-sled 004 Conductivity (m/d) 0,1 0,1
spm-srazky Fluid(10-4/d) 0,1 5.2692·10−3

spm2-vrt 005 Fluid(10-4/d) 0,1 3.2806·10−4
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Výsledné parametry z FEPEST kalibrace z Charonu vycházej́ı stejně jako z osobńıho
PC, což byl i předpoklad jelikož interńı výpočty programu FEPEST budou vždy
stejné, a proto kdyby vyšly rozd́ılné výsledky jednalo by se např́ıklad o možnou
chybu zadáváńı úlohy.

Takto byl ověřen postup správného zadáńı do superpoč́ıtače, který je plně využitelný
pro zadáńı složitých úloh, kde bude využita hlavńı výhoda Charonu a to výpočetńı
výkon umožňuj́ıćı dosažeńı výpočetńıch čas̊u vhodných pro plynulou práci s modelem
a jeho simulaćı či kalibraćı parametr̊u.

Obrázek 4.2: Výsledná simulace z FEFLOW s parametry přepoč́ıtané z FEPEST

Po dosazeńı parametr̊u z FEPEST dosáhneme nejlepš́ıho výsledku, který však při
rozlǐseńı v této práci neńı znatelný při pohledu na grafickou interpretaci, ale je
očividný při následné kontrole pr̊uběžných a konečných hodnot v porovnáńı se si-
mulaćı s p̊uvodńımi parametry.
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4.2 Alternativy

Na základě dosažených výsledk̊u pozorováńı a dosažených konečných hodnot simu-
lace i po následném zkalibrováńı v programu FEPEST je vhodné uvažovat možné
změny na modelu úložǐstě. Můžeme se zabývat parametry, kterými se simulace FE-
PEST nezaob́ırala, a to může být např́ıklad hloubka uložeńı nebo změna umı́stěńı
vrtu.

Takovéto změny povedou k odlǐsným výsledk̊um citlivostńı analýzy, kalibrace a cel-
kovému dopadu výsledné simulace. Nab́ıźı se zde tedy možnost zabývat se reálnými
lokacemi, které jsou vhodné pro uložeńı vysoce aktivńıho odpadu a ty namodelovat
např́ıklad ve FEFLOW a otestovat nespočet scénář̊u.
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5 Závěr

Práce se věnovala simulaci š́ı̌reńı radioaktivńıch látek z teoretického hlubinného
úložǐstě. Přičemž přibližuje celkovou problematiku s ukládáńım jaderného odpadu
a obecně představuje možnosti s jeho naložeńım s fokusem na uložeńı hlubinné.
Byly zde také představeny programy FEFLOW a FEPEST od základńıch údaj̊u
přes zprovozněńı až po samotnou práci s nimi. Velká část práce také demonstrovala
použit́ı výkonné výpočetńı techniky a jejich využit́ı pro hydrogeologické úlohy.

Výsledný model, který v rámci práce vznikl, neodpov́ıdá přesně žádné reálné loka-
litě, ale je možné ho transformovat pro využit́ı v praxi. Největš́ı př́ınos má však
jako prostředek pro źıskáńı dostatečných znalost́ı a dovednost́ı pro vytvořeńı větš́ıch
model̊u. Jednalo by se o 3D modely se stovkami vrstev a všech parametr̊u, které by
mohly zasáhnout, to vše na několikanásobně větš́ı ploše než je v této práci. Tento vy-
tvořený model je tedy vhodným základem, před vytvořeńım takovéto rozsáhlé úlohy,
kde bude naplno využit potenciál superpoč́ıtače, protože běžný osobńı poč́ıtač ne-
bude mı́t kapacitu obdobné výpočty provést.

Do budoucna má význam pokračovat v podobných simulaćı, protože ukládáńı ja-
derného odpadu je celosvětová výzva a naprosto ideálńı řešeńı zat́ım v rukách
nemáme. Ćılem této práce bylo demonstrovat využit́ı a zprovozněńı simulačńıch
programů na osobńım PC i na superpoč́ıtači a vytvořeńı modelu, který bude obra-
zem jejich využit́ı v otázce uložeńı jaderného odpadu v hlubinném úložǐsti a to bylo
splněno.
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Dostupné také z: http://knihovna-opac.tul.cz/diplomovaPrace.php?id_
dipl=28288&typ=1.
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