TECHNICKA UNIVERZITA V LIBERCI

FAKULTA MECHATRONIKY A MEZIOBOROVYCH INZENYRSKYCH STUDII

STAVBA MODELU
PRO RESENI SPECIALNICH ULOH

Ing. Dalibor Frydrych, Ph.D.

HABILITACNI PRACE
LIBEREC, RiJEN 2007



TECHNICKA UNIVERZITA V LIBERCI

FAKULTA MECHATRONIKY A MEZIOBOROVYCH INZENYRSKYCH STUDII

OBOR: PRIRODOVEDNE INZENYRSTV{

NAZEV:

STAVBA MODELU
PRO RESENI SPECIALNICH ULOH

Ing. Dalibor Frydrych, Ph.D.

ROZSAH PRACE A PRILOH

POCET STRAN TEXTU: 83
POCET STRAN PRILOH: 29
POCET OBRAZKU: 58



d

MIiSTOPRISEZNE PROHLASENT:

Mistopiisezné prohlasuji, ze jsem habilitacni praci vypracoval samostatné
s pouzitim uvedené literatury.

V LIBERCI DNE 1.10.2007

Ing. Dalibor Frydrych, Ph.D.



Obsah

Obsah iv
Uvod 1
1 Modely vinovcovych pneumatickych pruzin 4
1.1 Podminky vzniku modeltt . . . . ... .. .. ... ... ... 4
1.2 Zakladni rovnice . . . ... .. .o oo 6
1.2.1 Teorie vicevlnnych vlnovcovych pruzin . . . . .. . .. 7
1.2.2 Model ¢.1 - maximalizace objemu . . . . . . ... ... 8
1.2.3 Modelu ¢.2 - kruhovy oblouk . . . ... ... ... .. 10
1.3 Implementace modelu . . .. ... ... ... ... ...... 17
1.4 Vysledky . . . . . . 21

2 Model filtraé¢niho proudéni podzemni vody a transportu roz-
pusténych latek 24
2.1 Podminky vzniku modelu . ... ... ... .. ........ 24
2.2 Zéakladnirovnice . . . . . ... ... oo 26
2.2.1 Obecné vztahy . . .. .. ... ... ... ...... 26
2.2.2  Vgztahy pouzité v modelu - proudéni . . . . .. . . .. 29
2.2.3 Vztahy pouzité v modelu - transport latek . . . . . . . 34
2.2.4 Matematicky model . . . ... ... ... ... .. 36
2.3 Implementace modelu . .. ... ... ... ... ....... 39
2.3.1 Datové struktury . . . . . ... ... oL 39
2.3.2 Pouzité algoritmy . . . . . . .. ... 42
2.3.3 Okrajové podminky - filtra¢ni proudéni . . . ... .. 45
24 Vysledky . .. ..o 47
2.4.1 Popissituace . . ... .. ... oL 48
2.4.2 Popis modelované tlohy . . . . . ... ... ... ... 50
2.4.3 Popis modelovésite . . ... ... ... ... ... 50
2.4.4 Okrajové podminky . . ... ... ... ... ... 51
2.4.5 Pocateéni podminky . . . . ... ... oL 52
2.4.6 Hydraulické vodivosti . . . .. ... ... ... .... 52
2.47 Rozbor vysledktt . . . . ... ... ... ... 53

iv



3 Model procesti v bentonitu 54

3.1 Podminky vzniku modeltt . . . . . ... ..o 54
3.2 Zakladnirovnice . . . ... ... ... ... ... 59
3.3 Implementace modelu . . ... ... ... ........... 60
3.3.1 Zakladni ¢asti modelu . . . ... ... ... ...... 63
34 Vysledky . . . . ... 72
3.4.1 Experiment BenchMark 1.3 . . . . .. ... ... ... 72
3.4.2 Vyhodnoceni vysledkd . . . . . . ... ... ... ... 7
35 Dalsivyvoj . . . . . . e 79
Zavér 81
Literatura 84
A Obrazové prilohy 96
A.1 Modely vlnovcovych pneumatickych pruzin . . ... ... .. 96
A.2 Model filtra¢niho proudéni podzemni vody a transportu roz-
pusténych latek . . . . . . ..o 99
A.3 Model procestt v bentonitu . . . ... ... ... ... ..., 108
B Ridici soubor Projektu ISERIT 119
B.1 Sekce Uloha . . . . . . . o i 120
B.2 Sekce S7t. . . . . .. 120
B.3 Sekce Scéndr . . . .. ... 120
B.4 Sekce Seznam okrajovych podminek . . . . . . . .. ... .. 122
B.5 Sekce Material . . . . . . . . .. .. ... ... 123
B.6 Sekce Materidlové parametry . . . . . . ... 124
B.7 Sekce Vystup . . . . . ..o 126
B.8 Sekce Ruzné€ . . . . . . . . . . . e 127



Seznam obrazku

1.1

1.2
1.3

1.4

1.5

1.6

Konstrukce vlnovcové pruziny - fez osou rotace; 21-dolni pfi-

ruba; Qo-horni pfiruba; k-kiivka volné ¢asti merididnu (stény)
pneumatické pruziny; R.-polomér efektivni plochy; P, Q-koncové
body meridianu; 17, T»-body dotyku; M, N-fiktivni bod uvol-

NENL . . . . . e e e e e e 6
Ttivlnnd pneumatickd pruzina. . . . . . . . ... ... ... 7
Algoritmus iteraci; k-kfivka volné ¢asti merididnu (stény) pneu-
matické pruziny; P, Q-koncové body meridianu; 77, T>-body
dotyku; v1-délka hranice I'y mezi body @ a T7; vo-délka hra-

nice 'omezibody Paly . . . . . . . . . ... ... .... 10
Volna ¢ast viny; Qi-dolni priruba; s-horni priruba; P, Q-
koncové body meridianu; 77, T>-body dotyku; vi-délka hra-

nice I'1 mezi body @ a T7; ve-délka hranice I'y mezi body P

a Ty x1, xo-vektory soutfadnic dotykovych bodd 77 a Ts; ny,
ng-jednotkové vektory vnéjsSich normal hranic I'y a I's ob-

lasti Q1 a Q9 v dotykovych bodech Ty a Tb; 1, @eo-uhly jed-
notkovych vektortd n; a ng; R-polomér kruhového oblouku . . 11
Vlna s omezenim zdola; gp-délka kontaktu s limitujici plo-
chou; 2;-dolni priruba; Q2s-horni pfiruba; P, Q-koncové body
meridianu; 71, To-body dotyku; v1-délka hranice I'y mezi body @

a 17; vo-délka hranice I'y mezi body P a T x1, z9-vektory sou-
fadnic dotykovych bodu 17 a T5; ni, na-jednotkové vektory
vnéj$ich normal hranic I'y a I's oblasti £ a £ v dotykovych
bodech T1 a T3; 1, @o-uhly jednotkovych vektord ny a ng;
R-polomér kruhového oblouku. . . . ... ... ... ..... 13
Vlna s omezenim shora; gp-délka kontaktu s limitujici plo-
chou; ©4-dolni pfiruba; Qs-horni pfiruba; P, @-koncové body
meridianu; 77, T5-body dotyku; v1-délka hranice I';y mezi body )

a T1; vo-délka hranice I'y mezi body P a T3; x1, xo-vektory
soutfadnic dotykovych boda 717 a T5; ni, no-jednotkové vek-

tory vnéjsich normal hranic I'; a I's oblasti €21 a Qo v doty-
kovych bodech T; a T5; R-polomér kruhového oblouku . . .. 14

vi



1.7 Dvojité omezeni vlny; g-délka kontaktu sousednich vin; ;-
dolni pfiruba; Qo-horni pfiruba; P, @-koncové body meridi-
anu; 11, To-body dotyku; vi-délka hranice I'y mezi body @
a T71; vo-délka hranice I'y mezi body P a T3; x1, xo-vektory
soutfadnic dotykovych boda 717 a T5; ni, no-jednotkové vek-
tory vnéjsich normal hranic I'1 a I's oblasti €1 a Qo v doty-
kovych bodech T; a T5; R-polomér kruhového oblouku . . . .

1.8 Mechanika kordovych vldken . . . . .. ... ... ... ...

1.9 Applet - pruzina VD 120-07 - panel vstupnich dat . . . . . .

1.10 Applet - pruzina VD 120-07 - panel protokolu o béhu modelu

1.11 Applet - pruzina VD 120-07 - panel grafi geometrickych cha-
rakteristik . . . . . . ...

1.12 Applet - pruzina VD 120-07 - panel zobrazeni tvaru pruziny .

2.1 Kiivky reten¢niho stupné nasycenosti pro rtizné parametry
van Genuchtenovy funkce . . . . .. ... ...
2.2 Krivky reten¢ni kapacity pro rtzné parametry van Genuch-
tenovy funkce . . . . . . ...
2.3 Obecné krivky relativni hydraulické vodivosti pro nasycenou
i nenasycenou zONU . . . . . . . v v v it
2.4 Obecné kiivky specifické hydraulické kapacity (retenéni ka-
pacity a specifické storativity) pro nasycenou i nenasycenou
276 111
2.5 Obecné kiivky stupné nasyceni pro nasycenou i nenasycenou
/701 1
2.6 Prizmaticky prvek s vertikdlnimi bo¢nimi sténami a rtznym
sklonem podstav . . . . . ... ... ... .. ... ... ...
2.7 Degenerované tvary prizmatického prvku. . . . . .. ... ..
2.8 Struktura globalni soustavy MH modelu . . . . . . ... ...
2.9 Entity a vazby mezi entitami modelové sité . . . . . . .. ..
2.10 Struktura Elm . . . . ... ... o o
2.11 Algoritmus vypoc¢tu neustaleného proudéni s volnou hladinou
2.12 Algoritmus vypoctu transportu rozpusténych latek v ustéle-
ném rezimu proudéni . . . . ... Lo o Lo
2.13 Rez siti s vyklitiujicimi vrstvami . . . . . ... ... ... ..
2.14 Rez z4jmovou oblasti tilohy zatopeni dolu Hamr I. . . . . . .
2.15 Poloha sité v zajmové oblasti tlohy zatopeni dolu Hamr I

3.1 Tlustracni schéma dlouhodobého tlozisté radioaktivnich od-
padi; zelend barva - pristupovy tunel, modra barva - servisni
tunely, rizova barva - uklddaci tunely, ¢ervend barva - ukla-
daci kobky, oranzova barva - vétraci Sachty . . ... ... ..

3.2 Detail ukladaci kobky s bentonitovym lozem . . . . . . . . ..

vii



3.3
3.4
3.5
3.6
3.7
3.8
3.9

3.10
3.11

Al

A2

A3

A4

A5
A6

AT

A8

A9

Vazby mezi jednotlivimi procesy probihajicimi v bentonito-
vém lazku . . ... 0oL 56
Struktuta globalni soustavy TH tlohy . . . .. ... .. ... 61
Diagram t¥id Metodiky DF2EM; zde uvedeny obrazek je
pouze ilustracni. Ve vétsim provedeni je uveden v ptiloze A.3
na strance 109 . . . . . ..o 64
Schéma stavajici organizace vypoctu . . . . . . . .. ... .. 71
Schéma konstrukce experimentalni aparatury. (Schéma je oto-
ceno 0 90°. Ve skutecnosti je aparatura umisténa vertikdlné) . 73

Sif modelu experimentélni aparatury . . . . .. ... ... .. 74
Vyvoj teploty v méficich bodech . . .. ... ... ... ... 7
Profil obsahu vody v koncovém ¢ase . .. ... ... ..... 78
Schéma idedlni organizace vypoctu . . . . . . . . ... .. .. 79

Staticka charakteristika vinovcové pneumatické pruziny VJ 80-

07; vychozi primér kordové konfekce D.,.q = 100mm; vy-
chozi thel sklonu kordové konfekce G = 0°,10°,20°,25°,30° . 97
Staticka charakteristika vlnovcové pneumatické pruziny VJ 205-

50; vychozi primér kordové konfekce D.,.q = 280mm; vy-
chozi thel sklonu kordové konfekce 5 = 0°,10°,20°,25°,30° . 98
Mapa zadjmové oblasti alohy zatopeni dolu Hamr I s naznace-

nym obrysem modelové sité€ a vyznacenymi oblastmi DCHT

(fialova barva) a dolového pole HDHI (oranzova barva). . . . 100
Hydrologické situace v ¢ase t = 0 v zdjmové oblasti tlohy
zatopenidolu Hamr I. . . . . . . . ... .. .o 0L, 101

Hodnoty hydraulické vodivosti K, v tloze zatopeni dolu Hamr 1102
Pocatecni rozlozeni koncentrace TDS v tloze zatopeni dolu
Hamr I. ... .. ... .. ... . 103
Casovy vyvoj koncentrace TDS a poloha hladiny podzemni
vody v tloze zatopeni dolu Hamr I (¢asy ¢ = 100,200, 300 dni) 104
Casovy vyvoj koncentrace TDS a poloha hladiny podzemni
vody v tloze zatopeni dolu Hamr I (¢asy ¢ = 400, 500,600 dni) 105
Casovy vyvoj koncentrace TDS a poloha hladiny podzemni
vody v uloze zatopeni dolu Hamr I (¢asy t = 700, 800, 960 dni) 106

A.10 Casovy vyvoj koncentrace TDS a poloha hladiny podzemni

vody v tloze zatopeni dolu Hamr I (¢asy ¢ = 1480, 2080, 2560 dni)107

A.11 Diagram tiid Metodiky DF2EM . . . . . ... ... ..... 109
A.12 Casovy vyvoj teploty T [© C] v modelové tiloze experimentu

BenchMark 1.8 (Gasy t = 0,0.35,1,2.8 hodin) . . . . ... .. 110

A.13 Casovy vyvoj teploty T [© C] v modelové tiloze experimentu

BenchMark 1.3 (Gasy t = 10,64,100,134 hodin) . . . . . . .. 111

A.14 Casovy vyvoj teploty T [© C] v modelové tiloze experimentu

BenchMark 1.8 (¢asy t = 168,170,172,174 hodin) . . . . . . . 112

viii



A.15 Casovy vyvoj vlhkosti ve vzduchu C, [g m™3] v modelové
uloze experimentu BenchMark 1.3 (Gasy t = 0,0.35, 1, 2.8 hodin) 113
A.16 Casovy vyvoj vlhkosti ve vzduchu C, [g m™3] v modelové
uloze experimentu BenchMark 1.3 (Gasy t = 10,64, 100, 134 ho-
QD) oo 114
A.17 Casovy vyvoj vlhkosti ve vzduchu C, [g m™3] v modelové
uloze experimentu BenchMark 1.3 (¢asy t = 168,170,172, 174 ho-
AiD) oo 115
A.18 Casovy vyvoj vlhkosti v bentonitu Cj [kg m~3] v modelové
uloze experimentu BenchMark 1.3 (¢asy t = 0,0.35, 1, 2.8 hodin) 116
A.19 Casovy vyvoj vlhkosti v bentonitu Cj [kg m~3] v modelové
uloze experimentu BenchMark 1.3 (¢ase t = 10,64, 100, 134 ho-
din) 117
A.20 Casovy vyvoj vlhkosti v bentonitu Cj [kg m~3] v modelové
uloze experimentu BenchMark 1.3 (Gase t = 168,170,172,174 ho-
din) ... 118

ix



Seznam pouzitych symbolii

Modely vlnovcovych pneumatickych pruzin

nosnost pruziny

nosnost ¢-tého vlnovce pruziny

vyska pruziny

vyska i-tého vlnovce pruziny

jednotkové vektory vnéjsich normal k hranicim I'y, I'y
v dotykovych bodech T, T5

tlak v pruziné

tlak v ¢-tém vlnovci pruziny

efektivni plocha pruziny

efektivni plocha i-tého vlnovce pruziny
body dotyku

ukazatel efektivni plochy pru6iny

objem pruziny

vektory souradnic dotykovych bodu 17, To
thly jednotkovych vektort nj, no

oblasti popisujici dolni/horni pfirubu
hranice oblasti €1, 9

=B EZ7Z

EAE, RASS

=
oY
2



Model filtra¢niho proudéni podzemni vody a transportu roz-
pusténych latek

b

Ci
c
dT

o
2

S)

Z28 3 3IRDTL

e

= {1’, Y, Z}

DHX T o T

mocnost

koncentrace i-té latky
specificka hydraulicka kapacita
diferencial plochy
diferencial objemu

tihové zrychleni

tlakova vyska

piezometrické vyska

tenzor hydraulické vodivosti
hmotnost i-té latky
porovitost

jednotkovy vektor vnéjsi norméaly
pocet vrstev sité

tlak

vektor objemového toku
hustota zdroja

stupeni nasyceni

cas

prostorova souradnice
hranice oblasti {2
prostorova oblast

Model procesti v bentonitu

Cq
ClOO
Cy

s)

R R I s

koncentrace vlhkosti ve vaduchu
koncentrace vlhkosti nasyceného vzduchu
koncentrace vlhkosti v pevné fazi

tepelna kapacita

diftzni koeficient vodnich par ve vzduchu
teplota,

vyparné/kondenzaéni teplo

porozita

inverzni sopréni kiivka

koeficient rychlosti vymény

soucinitel tepelné vodivosti

tortuozita

xi

i

__ 09
= E
L h bE

)
",

E B
[P i S g S

=)
o
D
5
L

—.
— = 09
8,

—_———
—

B
o
o,
a
=}

",
e

[m? den—!

ﬁ%ﬁ
BEFE_~



Pouzité zkratky

DCHT Dual CHemické Tézby

GEAM Geologie-Ekologie-urAn Morava

HDHI Hlubinny Dil Hamr I

MAPE MAgnézium PErchlorat

MKP Metoda Konecnych Prvka

OKP OKrajové Podminky

0.7. Odstépny Zavod

S.p. Statni Podnik

SLR Soustava Linedrnich Rovnic

SURAO Sprava Ulozist R Adioaktivnich Odpadi

TUU Technickd Upravna Uranu

VJP Vyhorelé Jaderné Palivo

CIEMAT Centro de Investigaciones Energéticas, Medio Ambientales y Tec-
nolégicas - Centrum vyzkumi energetiky, zivotniho prostfedi a te-
chologii

DF2EM Developers Fab Finite Elements Method - vyvojarsky privétiva
metoda koneénych prvki

EBS Engineered Barrier System - systém inzenyrskych barier

EDZ Excavated Disturbed (Damaged) Zone - razbou narusené (posko-
zend) oblast

FEBEX Full-scale Engineered Barriers EXperiment - experiment na sys-
tému inzenyrskych barier ve skute¢né velikosti

GUI Graphical User Inteface - grafické uzivatelské rozhrani

HRL Hard Rock Laboratory - laboratot ve skale

MH Mixed-Hybrid - smiSena-hybridni formulace

MPI Message Passing Interface - rozhrani pro posilani zprav

TDS Total Dissolved Solids - suma vSech rozpusténych latek

THMC Thermo-Hydro-Mechanical-Chemical - teplo-voda-mechanika-
chemie

UML Unified Modeling Language - jednotny jazyk pro modelovani

UPC Universitat Politegnica de Catalunya - Katalanska technické uni-
verzita

Parser (eng.) Lexikalni analyzator

xii



Uvod

Jiz prehistoricky ¢lovék byl nucen poznédvat své okoli. Od miry znalosti
okoli a schopnosti predvidat budouci déje se odvijela jeho schopnost prezit.
Prehistoricky ¢lovék mél jediny nastroj pfi svém rozhodovani, a to osobni
zkusenost. Pokrok znamenala moznost sdileni osobnich zkuSenosti skupinou
nékolika jedinci - vznik komunikaéniho prostredku, feéi. Dalsim logickym
krokem byl vznik pisma, jako prostfedku pro sdileni a zejména uchovani zku-
Senosti. Vznik penéz pak prinesl potrebu zapisu a feseni jednoduchych tiloh
- matematiku. Pozadavky na stale dokonalejsi popis vsech moznych oblasti
okolniho svéta, dané rozvojem prumyslu, zpusobily rozvoj fyziky, chemie,
biologie. Tim byl dan zaklad pro tvorbu modelt, komplexniho néastroje pro
ziskéavani novych informaci o okolnim svété. Uzivatelé téchto modelt pak
mohli na zakladé informaci ziskanych pomoci modeli ¢init zdsadni rozhod-
nuti s mnohem nizsi mirou nejistoty.

Prudky rozvoj vypocetni techniky umoznil nebyvaly rozmach modelo-
vani. Dnes bézné a cenové dostupné pocitace disponuji dostate¢nym vypo-
¢etnim vykonem, aby na nich mohly byt provozovany velice naro¢né modely.
Tato skuteénost mnohdy zptisobuje, ze modely jsou pouzivany bez potieb-
nych znalosti a dochézi tak ke Spatné interpretaci vysledk®t modelu - ke
Spatnému rozhodnuti.

Model si mtizeme predstavit jako k¥istalovou kouli, pfes niz nahlizime
na zkoumany déj z riznych thld. Na zakladé téchto nahledi pak ¢inime
rozhodnuti. PouZivat k rozhodnutim kfistalovou kouli se miZe jevit jako
blahové. Ale pouzivani modelu, bez znalosti jakou tlohu fesi a jak model
pracuje, je stejné bladhové. Model mé nékolik vrstev a kazda vrstva zptsobuje
jisté zkresleni (chybu). Ten, kdo model pouziva, musi byt schopen Fici, zda je
obraz podany modelem dostatecné vérny, zda vysledky vypoctené modelem
dostatecné pfesné vystihuji skutecné feseni. Je proto nutné pii vyuzivani
modelti postupovat obezietné a dikladné se s modelem seznamit. Seznamit
se s teorii a predpoklady, pro které je pouziti daného modelu vhodné.

Obecné lze fici, ze nezalezi na tom jaké déje studujeme, proces mode-
lovani, proces tvorby a pouzivani modell, je vzdy stejny. Pro zkoumany
déj sestavime rovnice, které dany déj popisuji. Mohutny nastroj pouzivany
k popisu prirodnich procest, dnes povazovany za standardni, je diferenci-
alni pocet. K ziskanym diferencidlnim rovnicim pfifadime oblast, na které



budeme danou tlohu fesit, doplnime okrajové, prip. po¢ateéni podminky,
a zvolime matematicky aparat pro jejich reSeni. Metody pro feSeni diferen-
cidlnich rovnic lze rozdélit do dvou skupin. V prvni jsou analytické metody,
které hledaji pfesné feseni. Tyto metody vyzaduji dobré znalosti a kreativni
pristup pfi procesu vypoc¢tu. Druha skupina jsou metody numerické, které
hledaji pouze pfiblizné feSeni. Postup feseni numerickych metod lze dobie
a jednoznacné popsat. Takto popsany postup pak lze nechat zpracovat po-
¢itacem. Dnes jsou velice rozsifené metody konec¢nych diferenci, koneénych
prvka (MKP), koneénych objemi. Ponékud méné rozsifena je metoda hra-
nicnich prvki.

Sestaveni zakladnich rovnic popisujicich jednotlivé déje se vénuje velka
pozornost. Tvofi zaklad vyuky technickych skol a za¢ina jiz na primylovych
skolach. Matematicky aparat je komplikovanéjsi, vyuka zacind az na uni-
verzitach a také se tési velké pozornosti. Tomu, jak je sestaven numericky
model (poéita¢ovy program), jaké jsou datové struktury a vnitini organizace
vypoctu, jak je napsan pocitacovy kdd, se jiz vénuje minimalni pozornost.
Tento stav ma nékolik piicin.

Kazdy logicky uvazujici ¢lovék je schopen sestavit jednoduchy, fungu-
jici pocitacovy program. Pokud takovy program mé fadové stovky radku,
je vse snadné. Komplikace piichazeji pii cca tisici fadcich programu. Pro-
gram se komplikuje a stava se nepiehlednym. Standardni program pro fe-
Seni jednoduché modelové tlohy, napr. vedeni tepla, postaveny na metodé
konecénych prvkd ma délku cca 10 000 programovych radka. Velice zalezi
na univerzalnosti a modifikovatelnosti modelu. Faktem je, ze vétSina kédu
zajistuje pomocné operace pro komunikaci vypocetniho jaddra s okolim. Na
zatatku vypoctu tyto operace zajistuji ¢teni a pFipravu vstupnich dat pro
vypocet, na zaveér realizuji ulozeni vysledki ve formé vhodné pro prezentaci.
Samotné jadro MKP lze zredukovat na cca 150 programovych fadki. Z toho
je 100 fadku vlastni MKP a 50 fadka zajistuje vyfeseni soustavy linedrnich
rovnic.

Tézko popsatelna a organizovatelna je tvorba modelt (programti) v pro-
stfedi, kde dochazi ke zménam na zakladni, fyzikalni arovni modelu. I mala
zména rovnic, doplnéni ¢lenu, ktery byl na poc¢atku vyvoje povazovan za ne-
vyznamny, mize znamenat velkou zménu ve zdrojovém kédu. Jako vhodna
ilustrace se jevi pfirovnani stavby programu ke stavbé domu. Na pocatku
zvolime velikost a ¢el domu - fyzikalni model. Pro dany navrh prizptsobime
vnitini feSeni domu, silu stén, umisténi dveri - matematicky model. Pak dtim
postavime, napiSeme programovy kéd - numericky model, program. Vysle-
dek je pii peclivé praci jisté skvély, dam splnuje nase pozadavky, model
fesi pozadovany typ tloh. AZ do doby, neZ nastane potieba tprav. Prova-
dét drobné dpravy, ménit umisténi dvefi, instalovat etazové topeni, ménit
malé kousky kédu, pridavat vstupy a vystupy v jinych formatech, je vcelku
snadné. Ale posouvat nosné zdi, pridavat dalsi patra, rozsirit fyzikalni model
o dalsi veli¢inu, ménit zdkladni datové struktury, je jiz zna¢né komplikované.



P1i rozsahlejsich tpravach je mnohdy efektivnéjsi a rychlejsi, zacit stavét na
zelené louce, zacit tvorbu programu znovu od zacatku.

KdyZ je s tvorbou programu realizujicich numerické modely tolik prace,
proc je vytvaret? Nelze je nékde jiz sehnat hotové? Bez velké ndmahy lze
nalézt siroké spektrum modelt pro vSechny bézné pfirodni procesy. Od jed-
noduchych modelt, které Ize ziskat zadarmo, az po komplexni, sofistikované,
ale bohuzel také drahé systémy. Vyhodou drahjch systémt je profesionélni
provedeni. Jejich soucasti je podrobnad dokumentace jednotlivych feSenych
aloh a mnozstvi testovacich a vyukovych tloh. Nevyhodou téchto systémi
je minimalni moznost modifikace. Zdrojové kédy jsou stfezenym know-how
firmy, kterd dany model vyviji. O zmény a tpravy modelu lze firmu poza-
dat, ale tento proces je zdlouhavy a nejisty. Dalsi vyvoj a zmény v modelu
musi byt ekonomicky podlozené. To znamené, ze o vylepSeny model musi
mit zajem Sirsi obec uzivateli. Specialni typy tloh, pro omezeny okruh uzi-
vateld, nejsou finanéné zajimavym trhem. Tyto oblasti pak jsou doménou
modeli z (povétsinou) akademického prostredi. Takové modely jsou nezidka
dostupné véetné zdrojovych kédii, ale jejich kvalita je znacné rozdilné.

Vyvoj modeld je ndroény a drahy. Ale méa i své kladné stranky. Prinasi
podrobné porozumneéni feseného problému, a nalezeni mnohdy netusenych
souvislosti. Tyto zkuSenosti jsou k nezaplaceni. Akademicky pracovnik, ktery
tyto zkuSenosti ziska, je pak schopen problémy podat z vice pohledi, ozi-
vit vyklad o priklady z praxe. Pfedani takto ziskanych zkuSenosti je o to
intenzivnéjsi, pokud jsou do vyvoje modeli zapojeni i studenti.

Tato prace uzavira dvacetileté obdobi, béhem néhoz autor vytvoril velké
mnozstvi mensich, ale i rozsahlych pocitacovych programt pro modelovani
ptirodnich procesti a technickych tloh. Za svého piisobeni na Katedie ¢asti
stroji a mechanismt Fakulty strojni Vysoké skoly strojni a textilni v Liberci
pracoval na modelech Fesicich tlohy elasticity téles pomoci primarni formu-
lace metody kone¢nych prvki. Prace ve zdravotni pojisfovné ho privedla
do svéta financ¢nich modelt. Nejvétsi vyzvou a zdrojem zkuSenosti bylo za-
méstnani v s.p. DIAMO ve Strazi pod Ralskem v Oddéleni matematického
modelovani. Pro splnéni naro¢nych pozadavki kladenych na sanaci nasledku
chemické tézby, zde vytvoril unikatni systém modelt zalozenych na metodé
konecénych prvki a metodé koneénych objemii. V poslednich letech praco-
val na Katedfe modelovani procesti. Mezi nejrozsahlejsi prace se fadi modely
soucasného prostupu tepla a vlhkosti poréznimi materidly. S poznatky ziska-
nymi pii vyvoji téchto modeli a s vysledky ziskanymi pomoci svych modeli
se zucastnil fady konferenci. Ziskané zkusenosti prenesl do vyuky predmétu
»Stavba a feseni model“.

Modely uvedené v praci pokryvaji pomérné sirokou oblast. Kazdy model
je prezentovan pouze v mife nezbytné nutné. Jsou zminény zvlasté specialni
pozadavky kladené na model a zptisob jejich vyfeseni.



Kapitola 1

Modely vinovcovych
pneumatickych pruzin

1.1 Podminky vzniku modeli

Na moderni stroje a zafizeni je kladeno velké mnozstvi pozadavkid. Jednim
z pozadavkll je minimalni zatizeni okoli hlukem a vibracemi. Velkou roli ve
snizovani produkce hluku a vibraci maji pruzici a vibroizola¢ni prvky. Mezi
moderni pruzici a vibroizolacni prvky patii pneumatické pruziny. Maji jed-
noduchou konstrukei a dlouhou zivotnost. Jejich velkou vyhodou je moznost
zmény nosnosti zménou tlaku vzduchu uvnitf pruziny. Nosnost pneumatic-
kych pruzin zavisi také na osové deformaci pruziny a tvaru pouzitych pri-
rub. Aktivni vyuziti téchto vlastnosti je nutné pro jejich optimalni vyuziti
v konstrukci. Konstruktér pak miize optimalné navrhnou systém odpruzeni
a vibroizolace, jehoZ je pneumaticka pruzina soucasti. Pneumatické pruziny
lze podle konstrukce rozdélit do nékolika skupin. Modely zde popsané se
zameérily na vlnovcové pneumatické pruziny, jejichz konstrukce je z hlediska
modelovani nejzajimavéjsi.

Pro navrh systému odpruzeni je nutné znat geometrické charakteristiky.
To jsou: objem, efektivni plocha a ukazatel efektivni plochy. K ziskani geo-
metrickych charakteristik by bylo mozné pouzit model fesici Glohu elasticity,
zaloZzeny na metodé koneénych prvku. Pouziti takového modelu je ale na-
rofné jak po teoretické (vyZzaduje velkou miru znalosti), tak i po praktické
strance (vyzaduje dlouhy ¢as na pfipravu modelu i na vlastni feSeni). Vysled-
kem pak jsou deformace a napéti v pryzo-kordové sténé pruziny. Geometrické
charakteristiky jsou jen okrajovou zalezitosti. Pevnost pryzo-kordové stény
pruziny je vSak tak vysokd, ze neni nutné se ji zabyvat. Proto je pouziti
modelt elesticity pro vypocet geometrickych charakteristik pneumatickych
pruzin neefektivni. NiZe popsané modely slouZi pro rychly vypocet geome-
trickych charakteristik pneumatickych vlnovcovych pruzin. Zadani parame-
tri pruziny je prizpusobeno konstrukéni praxi. Tim je minimalizovan cCas



nutny k zadani parametrd pruziny. Samotny vypocet geometrickych charak-
teristik pak trva pouze nékolik sekund. Konstruktér tak muze interaktivné
zkouset ruzné varianty konstrukce a rychle nalézt tu, ktera je pro néj nejvy-
hodnéjsi.

Dale popsané modely vychéazi ze zjednodusujicitho predpokladu, Ze ves-
keré energie akumulovand v pneumatické vlnovcové pruziné je pti jejim stla-
¢eni absorbovana ve vzduchu, uzavieném v pruziné pryzo-kordovou sténou.
Vliv pryzo-kordové stény je zanedban. Sténa je povazovana za dokonale tu-
hou pro sily piisobici v plose stény a dokonale poddajna pro ohybové mo-
menty. Modely hledaji tvar volnych tisektt meridianu vlnovce v zavislosti na
deformaci pruziny. S ohledem na malou délku volnych tsekid vlnovce a vy-
sokou tuhost kordové vyztuze je pfi feSeni vliv velikosti pfetlaku vzduchu
uvnitt pruziny zanedban.

Tyto modely byly vyvinuty v rdmci vyzkumného zaméru MSM 24210001
»Modelovd a experimentdlni optimalizace pruzicich a vazebnich prvku a vliv
jejich tvarovdni na prenos vibraci® v sekci , Vibroizolace dynamického objektu
s minimalizaci neprizniveho ucinku na obsluhu a okolnt prostredi” a dale na-
vazujicitho vyzkumného zaméru MSM 4674788501 , Optimalizace vlastnosti
stroji v interakci s pracovnimi procesy a clovekem® v sekci ,, Modelovd a ex-
perimentalni optimalizace pruZicich a vazebnich prvki a vliv jejich tvarovdni
na prenos vibract“.

Autoruv podil na projektu

S moznosti Feseni statickych charakteristik vinovcovych pneumatickych pru-
7in pomoci grafickych metod piisel Prof. Ing. Oldfich Krejéit [38]. V té dobé
slo ¢isté o grafické postupy bez podpory vypocetni techniky. Zapojenim vy-
pocetni techniky do tohoto procesu byl povéren Doc. Ludvik Prasil, CSc,
ktery prizval ke spolupraci Doc. Vladimira Kracika, CSc. Prvni pokus o im-
plementaci byl proveden v roce 1986 na stfediskovém pocitac¢i EC 1033 [53].
Autorem programového kédu byla Ing. Dagmar ZikeSova. Programovacim
jazykem byl Fortran 4.

Autor se zapojil do vyzkumu v roce 1990 [80]. Pfichod osobnich po-
¢itact t¥idy PC zcela zménil pfistup k stavbé modelt. Autor cely model
znovu implementoval v jazyce C a doplnil o jednoduché grafické rozhrani
pro prezentaci vysledkid. Stagnace a ¢asteény rozpad prumyslu po roce 1990
zpusobil, ze nemélo smysl pokracovat v dalsim vyzkumu.

Vyzkum byl znovu otevien v roce 2004 v ramci vyzkumného zadméru.
Od té doby se autor na vyzkumu podili podstatnym dilem. Doslo k rozsireni
teoretickych zakladi do logicky uceleného celku. Cisté autorovym dilem je
nova implementace, kterd byla postavena na objektovém zakladé a vyuzila
moznosti modernich programovych nastroji. Nedilnou soucasti projektu je
i prezentace dosazenych vysledkti na mezinarodnich konferencich. Vyznam-
nym dilem se podilel na tvorbé prispévkii na konference [103], [102] a [101],



které osobné prezentoval. Autor mél dale podstatny podil na ¢lancich uve-
fejnénych v mezindrodnich, recenzovanych ¢asopisech [79] a [76].

1.2 Zakladni rovnice

Prerusenim kfivky volné ¢asti merididnu pneumatické pruziny k£ v bodech
M a N, budou v téchto bodech plisobit pouze radialni sily. Tim by ves-
keréd axialni sila pruziny byla dana ptisobenim vzduchu na plochy vymezené
kruznicemi vzniklymi rotaci téchto bodu kolem osy y.

Re

Obrazek 1.1: Konstrukce vlnovcové pruziny - ez osou rotace; {2;-dolni pfi-
ruba; Qo-horni pfiruba; k-kiivka volné ¢asti meridianu (stény) pneumatické
pruziny; Re-polomér efektivni plochy; P, @)-koncové body meridianu; 71,
T5-body dotyku; M, N-fiktivni bod uvolnéni

Tato plocha se nazyva ,efektivni plocha“ [38] a je ddna vztahem
S(z) =nR3(2) (1.1)

kde R¢(z) je radius bodt uvolnéni M nebo N. Pouzitim principu virtualnich
praci, bude pro vypocet efektivni plochy ziskan jiny vztah
dV (z)
S(z) =— ,

(2) p
kde V'(z) je vnitini objem pneumatické pruziny. Poslednim dileZitym para-
metrem pneumatické pruziny je ,ukazatel efektivni plochy“
_dS(z)
 dz

(1.2)

U(z)

(1.3)



1.2.1 Teorie vicevinnych vlnovcovych pruzin

Obréazek 1.2: T¥ivlnnd pneumatickd pruzina

Pozadavek zvyseni zdvihu, pii zachovani dané efektivni plochy (nosnosti)
je feSen sériovym fazenim vlnovcu.

Jednotlivé vinovce jsou od sebe oddéleny oddélovacimi krouzky. Oddélo-
vaci krouzky maji vétsinou kruhovy prirez. Pri velkém stlaceni pruziny ale
mize dochézet k dotyku sousednich vlnovcid. Za jistych provoznich podmi-
nek (vysoké teploty pryze) dochazi pfi kontaktu ke slepovani. Pfi nésledném
oddalovani vln pak dochéazi k vytrhavani castic pryze a tim k rychlejsimu
opotfebni a ztraté uzitnych vlastnosti pruziny. Trendem posledni doby jsou
krouzky, které zabranuji kontaktu sousednich vlnovci.

Obecné pneumatickd vlnovcova pruzina je slozena z n-vlnovci viz obra-
zek 1.2. Jednotlivé vlnovce jsou vzdjemné propojeny, takze plati

kde p je tlak v pruziné, p; je tlak v i-tém vinovci a n je pocet vlnovci
tvoricich pruzinu.
Pro sériové razeni vinovci pak ze zakona akce a reakce musi platit
F=F,=pS; i=12,...n

kde F' je nosnost pruziny, F; je nosnost i-tého vlnovce a S; je efektivni plocha
i-tého vlnovce.



Z vyse uvedenych vztaht vyplyva, ze vSechny vlnovce tvorici vicevlnnou
pruzinu, musi mit v rovnovazném stavu stejné efektivni plochy.

S;=58(z) i=1,2...n |, (1.4)

kde S(z) je efektivni plocha pneumatické pruziny pro dané stlaceni/rozta-
zeni z.

Toho je dosazeno zménou vysky H; jednotlivych vlnovci pfi splnéni pod-
minky, ze celkova vyska pruziny je ddna souctem vysek jednotlivych vlnovei,

H=> H; i=12..,n , (1.5)

kde H je celkova vyska pruziny, H; je vyska i-tého vlnovce.

1.2.2 Model ¢.1 - maximalizace objemu

Tento model hleda takovy tvar volné ¢asti merididnu pruziny, ktery maxi-
malizuje vnitini objem pruziny V. Objem pruziny V je dan rotaci plochy
vymezené meridianem kolem osy rotace o. Pfi uvazované dokonalé tuhosti
stény (nedochézi k jejimu prodluzovéani vlivem sil v ni pusobicich), je délka
merididnu pruziny L (suma délky merididnu od bodu P do bodu T3, délka
volné ¢asti merididnu, ozna¢me jako kiivku k£ a délka meridianu od bodu @
do bodu T7) konstantni a nezavisi na stla¢eni pruziny ani na jejim vnitfnim
tlaku.

Krivku k volné casti meridiAnu mizeme zapsat parametricky pomoci
rovnic

r=u(s) . y=uyls) , (1.6)

kde plati
da® + dy* = ds® (1.7)

a pak muzeme vztah dale upravit na
@)+ @)P=1 . (1.8)

Vnit¥ni objem vlnovcové pneumatické pruziny je pak dan

L L
Vv :/ xrydx :/ rz'yds . (1.9)
0 0

Koncové body merididnu P a ) maji soufadnice P = [z(0),y(0)],
Q = [z(L),y(L)]. Ulohou pak je nalezeni soutadnic bodu meridianu x(s)
a y(s), které maximalizuji rovnici (1.9) a spliuji okrajové podminky

[2(s),y(s)] € L UQ (1.10)

[z(s),y(s)] € T'1 = [a'(s), y/(s))-ir, =0, (1.11)



[2(s),y(s)] € T2 = [2/(s),y/(s)]-fir, =0, (1.12)

kde Q1 a 29 jsou oblasti popisujici dolni a horni pfirubu pruziny, I'y a I's
jsou hranice oblasti €21 a 2,.

Ulohu nalezeni maximéalniho objemu V', lze pfevést s vyuzitim metody
Lagrangeovych multiplikdtort na nalezeni maxima funkcionalu

L L
_ ! / 2 ! 2 S .
o = /0 xx'yds +/O Az'(s)* +y'(s)* —1]ds (1.13)

kde z(s), y(s) a A(s) jsou neznamé funkce parametru s.
K nalezeni maxima funkcionédlu (1.13) bude pouzito nésledujicich variaci
funkcionalu, které se musi rovnat nule

2y — (zy) —2\2') =0 (1.14)

xr' = 2(\y) =0 . (1.15)

Tyto rovnice spolu s podminkami (1.8), (1.10), (1.11) a (1.12) pfedstavuji
soustavu diferencidlnich rovnic pro neznamé z(s), y(s) a A(s). Eliminaci \(s)
z rovnic (1.14) a (1.15), ziskdme systém diferencidlnich rovnic 2. fadu,

" _ _2$y/2 y// _ 2z1"y
x2-C’ x2-C

(1.16)

Misto volitelného parametru C' je vhodné zavést kiivost p. Z elementarni
diferencidlni geometrie vyplyva

-:UNZ _|_ y//2 — ,02 , (117)
pak lze z rovnic (1.16) a (1.17) vyjadfit p a rovnici (1.16) upravit na tvar

2$y/2 "

_ — " g 1.18
P=>5g o T =-p ., Y =p (1.18)

Jednoduchou tpravou pak lze ziskat soustavu diferencidlnich rovnic 1. fadu

xr = Tl )
Yy = un
¥y o= -y (1.19)
yll = pr1
’ X1
po= p=
i



Obrazek 1.3: Algoritmus iteraci; k-kiivka volné ¢asti merididnu (stény) pneu-
matické pruziny; P, Q-koncové body meridianu; 77, To-body dotyku; vi-
délka hranice I'1 mezi body @ a T7; vo-délka hranice I'y mezi body P a T5

Implementace modelu €.1 Soustava diferencialnich rovnic (1.19) je fe-
Sena C¢tyfbodovou metodou Runge-Kutta. Algoritmus feSici tento model
pro ktery bude mit merididn pruziny pozadovanou délku L. Vnitini itera¢ni
cyklus hleda kfivku volné ¢asti meridianu, ktera splinuje okrajové podminky
(1.10), (1.11) a (1.12) zménami vychozi kfivosti pg v bodé T.

Iteracni postup hledani kiivky volné ¢asti meridianu, viz obr.1.3, nebyl
prili§ efektivni [76], [101], [103]. Vypocet tak trval velmi dlouhou dobu. Jeho
pouziti pro vicevlnné vinovcové pneumatické pruziny bylo prakticky nepou-
zitelné. Tento model ale prinesl nasledujici zasadni poznatky pro formulaci
nového modelu. Pokud bude kfivost dana jako konstantni p = konst, pak
prvni ¢tyfi rovnice v soustavé (1.19) jsou diferencidlni rovnice kruznice o po-
loméru r = %. Z pété rovnice v soustavé (1.19) plyne, Ze pro velkd x, tzn. ve
velké vzdalenosti od osy o plati p’ ~ 0 a tedy p = konst. To znamen4, Ze pro
r — oo konverguje tvar kiivky k ke kruznici. Tato vlastnost dala vzniknout
alternativnimu modelu.

1.2.3 Modelu ¢.2 - kruhovy oblouk

Tento model uvazuje pfi vypoctu geometrickych charakteristik vlnovcovych
pneumatickych pruzin k¥ivku volné ¢asti meridianu jako ¢ast kruhového ob-
louku.

Volna vlna Model volné viny je zalozen na predpokladu, Ze volna ¢ast
merididnu, kiivka k je kruhovy oblouk. Opravnénost tohoto zjednodusujiciho
predpokladu je potvrzena v [78], srovnanim s kfivkou maximéalniho objemu.
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Obréazek 1.4: Volna ¢ast viny; i-dolni pfiruba; Qs-horni priruba; P, Q-
koncové body meridianu; 713, T5-body dotyku; wvi-délka hranice I'y mezi
body Q a Ti; vs-délka hranice I'y mezi body P a 15 x1, xo-vektory sou-
fadnic dotykovych bodu 17 a T»; ni, ne-jednotkové vektory vnéjsich normal
hranic I'y a I's oblasti €1 a Qs v dotykovych bodech 11 a T»; @1, @ws-uhly
jednotkovych vektort n; a ng; R-polomér kruhového oblouku

Pro tento pfedpoklad 1ze tilohu popsat néasledujicimi tfemi rovnicemi

fi = v1+v2—|—R(g02(v2)—g01(vl)> —L=0,

| fe
fo3 = [ fa }

kde v; je délka ¢asti meridianu, které lezi na hranici I'; oblasti 1 mezi
body @ a Ti, vy je délka Casti merididnu, které lezi na hranici I'y oblasti
Qs mezi body P a T, R je polomér vilny, ¢1, w2 jsou thly vektori np, ng
viz obréazek 1.4.

Soustava t¥i nelinearnich rovnic (1.20) o tfech neznamych vy, v2 a R
je numericky FeSena pomoci Newtonovy metody. Uloha konverguje velice
rychle a dostatecné presné feseni je ve vétsiné piipadt nalezeno po 3 az 15
iteracich.

(1.20)

(xl(vl) + R nl(v1)> - (xz(vg) +R ng(vz)> =0,

Porovnani vysledkii modela ¢.1 a ¢.2 Pfi ovéfovani, zda modely déavaji
podobné vysledky, doslo k zajimavému zjisténi. Hodnota efektivni plochy vy-
poctend vztahy (1.1) a (1.2) pro model hledajici kfivku maximélniho vniti-
niho objemu shodna. Tato skutec¢nost slouzila k ovéreni, Ze nalezena kiivka
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skutecné ohrani¢uje maximéalni objem. U modelu nahrazujici volnou ¢ast
merididnu kruhovym obloukem vSak vztah (1.1) dava vyrazné odlisné vy-
sledky. Objem vypocteny obéma modely je téméf shodny. Objem vypocteny
modelem ¢.2 je mensi o cca 0.1%, ale m4a stejny prubéh. Efektivni plocha
vypoctend vztahem (1.2) pak dava stejné vysledky (bylo dosaZeno limitu
strojové presnosti). Tento poznatek byl publikovan v [79] a [80]. Dalsi vyvoj
byl tedy zaméfen na model ¢.2 s tim, ze hodnota efektivni plochy je pocitana
vztahem (1.2).

Dalsi vyvoj modelu ¢.2 Model zaloZeny na nédhradé volné ¢asti meridi-
anu vlnovce kruhovym obloukem lze ispésné dale rozvijet. Zejména o proble-
matiku kontaktu sousednich vin. Pro pripad kontaktu sousednich vin u vice-
vinnych vinovcovych pruzin byl model ¢.2 rozsifen o vSechny mozné situace
omezeni tvaru vlnovce.

Model ptistupuje k n-vlnnym vlnovcovym pruzinam jako k n jednovln-
nym sériové spojenym pruzinadm. V kazdém vypocetnim kroku jsou iteracné
hledany vysky jednotlivych vlnovet H; tak, aby byla splnéna rovnice (1.4)
a podminka vychézejici z rovnice (1.5)

|S;i —S(z)|<e i=1,2,...,n

Tak je zajisténa plna obecnost numerického modelu a je tedy mozné fesit
pneumatické pruziny s libovolnym pocétem vin. Model dokaze vypocist geo-
metrické charakteristiky i pro vicevlnné pruziny, kdy kazda vlna mé odlisné
parametry.

Omezeni viny zdola Pro tento pripad budeme predpokladat, Zze polomér
kruhového oblouku je shodny jak pro vnitini, tak i pro vnéjsi ¢ast volné ¢asti
merididnu. Opravnénost tohoto predpokladu je ovéfena v [53].

Soustavu rovnic (1.20) rozsifime o proménnou gp viz obrazek 1.5.

fi = vi+v+ R(ﬂpz(?&) - @1(”1)) +9p—L=0,
(1.21)

f2,3—[§§] = <x1(v1)+Rnl(v1)+[9§D—(XQ(UQHRnQ(W))—o.

Soustava tfi rovnic tak obsahuje ¢tyTi neznamé - v1, va, R a gp - a ma
tedy nekone¢né mnoho feSeni. Pro danou konfiguraci vSak hodnota polo-
méru R je jednozna¢né definoviana proménnou vi, polomér je tedy funkci
proménné R(v1) viz zelend vyse¢ na obrazku 1.5.

R(’Ul) _ (yTl — 6D)

1= sinep1(vr) (1.22)
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Obréazek 1.5: Vlna s omezenim zdola; gp-délka kontaktu s limitujici plo-
chou; Qi-dolni priruba; Qs-horni pfiruba; P, (-koncové body meridianu;
T1, Th-body dotyku; v1-délka hranice I'1 mezi body Q) a T7; ve-délka hranice
'y mezi body P a T3 x1, xo-vektory soufadnic dotykovych bodid 17 a Tb;
n1, no-jednotkové vektory vnéjsich normal hranic I'y a I's oblasti 21 a €9
v dotykovych bodech T7 a T5; 1, po-thly jednotkovych vektortt m; a no;
R-polomér kruhového oblouku

0 ®

Prvni rovnici ze soustavy (1.21) pak lze upravit na tvar, kde se pro-
meénna gp stava funkci proménnych v, a vo

gp(v1,v9) =L — |:U1 4+ vy + R(vl)<4p2(v2) — cpl(vl))} , (1.23)

a lze ji dosadit do zbyvajicich dvou rovnic. R4d soustavy tak poklesne o jeden
stupenl. Soustavu zbylych dvou rovnic z (1.21) o dvou neznamych v a vg,
lze opét resit pomoci Newtonovy metody.

Omezeni vlny shora Pii odvozovani zakladnich vztaht pro tento piipad
bude postupovano podobné jako v tloze omezeni zdola viz kapitola 1.2.3.
Soustavu rovnic (1.20) rozsifime o proménnou gy viz obréazek 1.6.

fi = U1+U2+R(§02(U2)_§01(U1)>+gH_L:07

(1.24)

£y — [ jﬁz ] = (xalon) + R m(w) - (X2<vg)+3n2(v2)+ [ “ D 0.

Soustava t¥i rovnic tak obsahuje ¢tyfi neznamé - vy, va, R a gy - a ma
tedy nekone¢né mnoho feSeni. Pro danou konfiguraci v8ak hodnota polo-
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Obrazek 1.6: Vlna s omezenim shora; gg-délka kontaktu s limitujici plo-
chou; Qi-dolni pfiruba; (s-horni ptiruba; P, @-koncové body meridianu;
T1, To-body dotyku; vi-délka hranice I'y mezi body Q a Ti; ve-délka hra-
nice I'y mezi body P a T»; x1, xe-vektory souradnic dotykovych bodu T
a Ty; n1, ns-jednotkové vektory vnéjsich normal hranic I'y a I's oblasti
a {2y v dotykovych bodech 77 a T5; R-polomér kruhového oblouku

méru R je jednoznac¢né definovana proménnou ve, polomér je tedy funkci
proménné R(vy) viz zelena vyse¢ na obrazku 1.6.

(H — Yy, — 5H)
1+ sinpa(va)

R(vs) = (1.25)

Prvni rovnici soustavy (1.24) lze upravit na tvar, kdy se proménna gg
stava funkci proménnych v, a ve.

gH(Ul, UQ) =L—|vi+vy+ R(Ug) (QOQ(UQ) — @1(@1))} , (1.26)

alze ji dosadit do zbyvajicich dvou rovnic. Rad soustavy tak poklesne o jeden
stupen. Soustavu zbylych dvou rovnic z (1.24) o dvou neznamgych v; a v,
lze opét resit pomoci Newtonovy methody.

Dvojité omezeni viny V pfipadé, Ze bude uvazovano jak omezeni shora,
tak omezeni zdola, se pfipad z matematického hlediska zjednodusi, presto,
ze vzroste pocet proménnych viz obrazek 1.7.
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Obrazek 1.7: Dvojité omezeni vlny; g-délka kontaktu sousednich vln; €2;-
dolni pfiruba; 2s-horni pfiruba; P, ()-koncové body meridianu; 77, T>-body
dotyku; vy-délka hranice I'y mezi body @ a Ti; ve-délka hranice I'y mezi
body P a T5; x1, xo-vektory souradnic dotykovych bodt Ty a Ts; ni, ne-
jednotkové vektory vnéjsich normal hranic I'y a I'y oblasti 21 a Q9 v doty-
kovych bodech T7 a Ty; R-polomér kruhového oblouku

Vzhledem k tomu, ze v tomto pfipadé vnéjsi volna ¢ast vlny spojuje
hranice limitujici velikost vlny, je polomér viny ddn vztahem

H_6r —
R= # : (1.27)

a vyska stfedu tohoto poloméru je
Yr.=R+6p . (1.28)
Znalosti R a Yg, je mozné tlohu rozdélit na tii nezavislé tulohy

e nalezeni proménné v; (poloha kontaktniho bodu Ti) tak, aby byla
splnéna rovnice

fi= x17y(v1) + R n17y(vl) —Yr =0 . (1.29)
Tuto rovnici 1ze opét fesit pomoci Newtonovy methody.

e nalezeni proménné ve (poloha kontaktniho bodu 75) je obdobné jako
pro proménnou v1. Hleddme feSeni rovnice

fo = :1,‘27y(1)2) + R n27y(1}2) —Yr =0 . (1.30)

Tuto rovnici 1ze opét fesit pomoci Newtonovy methody.
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e nalezeni proménnych gy a gp. Pro nalezeni dvou proménnych jsou
potfeba dvé rovnice. Prvni vychézi z prvnich rovnic v (1.21) a (1.24)

[01 + v + R(@2(v2) - 901(v1)> +gu + QD} -L=0 , (1.31)
druhé z druhych rovnic v (1.21) a (1.24)

Tie+Rniz+9gp =22, +Rnos+9gr . (1.32)

Tyto rovnice 1ze snadno vyftesit analyticky a Ize tak pifimo ziskat hod-

noty proménnych gg a gp.

Mechanika kordovych vlaken Zmeéna tvaru pruziny zpusobuje zménu
sklonu kordovych vlaken, viz obrazek 1.8. Tato skutecnost byla potvrzena
provedenymi experimenty.

Obrazek 1.8: Mechanika kordovych vldken

Efektivni plocha ale neni pfili§ citlivd na malé zmény tvaru pruziny.
Tento pfedpoklad byl vyuzit pfi odvozeni modelu z kapitoly 1.2.3 a byl
potvrzen v [79] a [80]. Je tedy mozné provést zjednoduseni a zanedbat sily
nutné k pretvarovani.

Mechanismus zmény thlu k¥izeni kordovych vlédken lze popsat rovnici

D
sing = sinﬁplyﬂ , (1.33)
ply
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kde 3 je thel sklonu kordovych vldken v daném misté pruziny o priaméru D,
Bpiy je pocatecni thel sklonu kordovych vlaken (konfekce) pfi poCatecnim
praméru Dp,.

Vyse popsany vypocetni algoritmus je tedy upraven tak, aby zohled-
nil vlastnosti dané rovnici (1.33). Pomoci rovnice (1.33) je vypoctena, pro
vychozi (statickou) vysku pruziny, délka kordovych vldken

d
Lo = / [5} _ (1.34)
PQ COSﬂ(ﬂOuDOaD) Meridian

Pro jednotlivé kroky zdvihu (stlaceni/roztazeni) pruziny z, je pak délka
kordovych vldken Lx déana integralem

d
I — / [3] , (1.35)
PQ Cosﬂ(ﬂo,Do,D) Meridian

Integraly (1.34) a (1.35) neni mozné Fesit analyticky a proto jsou feSeny
numericky.

Prvni rovnice v soustavach (1.20), (1.21) a (1.24) a v rovnici (1.31) jsou
pak nahrazeny rovnici

fl =Lk — LK() =0 , (136)

kde Lk, je délka kordovych vlaken pruziny ve statické vysce a Lx je délka
kordovych vlaken pruZiny v dané vysSce - pro dané roztazeni/stlaceni z.

1.3 Implementace modelu

P7i implementaci tohoto modelu byla velkd pozornost vénovana zptisobu,
jakym bude model zpfistupnén uzivateltim.

U rozsdhlych model je bézné, ze pracuji v davkovém rezimu. Uziva-
tel své pozadavky, vstupni data, zadava do soubori, nejcastéji textovych.
Casto k vytvafeni vstupnich soubort, vstupnich dat modelu slouzi pomocné
programy. Souhrnné se témto pripravnym pracem iikd preprocessing. Pri-
pravend vstupni data jsou poté zpracovana modelem. Tento krok se nazyva
processing. Vysledky, které model vypocetl, jsou ulozeny opét do souborii.
Jejich nasledné prezentace a vyhodnocovani se nazyva postprocessing. Tento
postup je vhodny pro rozsahlé modely, jejichz ¢as potiebny k vypocteni fe-
Seni je dlouhy.

Tento model je relativné jednoduchy a cas potfebny k vyteseni tlohy se
pohybuje v fadu desetin sekund. Nutnost volani rtiznych programt pro za-
déani vstupnich dat a pro prezentaci vysledkt by vyraznym zptisoben snizilo
uzitnou hodnotu modelu. Proto byl model vybaven grafickym uzivatelskym
rozhranim. Doplnénim modelu o grafické uzivatelské rozhrani je jeho po-
uzivani zpfistupnéno béznym uzivatelim, umoznuje jim vstup za pouziti
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Obrazek 1.9: Applet - pruzina VD 120-07 - panel vstupnich dat

termint jim blizkych a poskytuje tak vyrazné vyssi komfort pti praci s mo-
delem.

Tvorba programt pro externi pouziti a jejich pouzivani externimi uziva-
teli sebou nese problémy s distribuci modelu, jeho oprav a vylepSeni. Velice
zajimavéa se z tohoto hlediska jevi technologie appletti, programu, které lze
zafadit jako prvky webovych stranek. Distribuce nového modelu nebo opra-
vené verze se redukuje na ulozeni prislusného programu na jediné misto, na
prislusny server zajistujici dostupnost danych webovskych stranek. Tento
zpusob distribuce je zajimavy i pro uzivatele. Soucasti vSech dnes provo-
zovanych operacnich systémil je program pro prezentaci webovych stranek.
Témeér vsechny dnes provozované programy pro prezentaci webovych stra-
nek, podporuji praci s applety. UzZivatel tedy nemusi podstupovat proces
instalace dalsitho programu na sviij pocita¢ a sledovat dostupnost novych
verzi a provadét jejich instalaci.

Proto byl jako jazyk pro implementaci zvolen jazyk Java. To zname-
nalo pouzit pfi stavbé modelu objektové orientovany navrh. Oba modely,
model hledajici kfivku maximéalniho objemu i model pouzivajici nahradni
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Obréazek 1.10: Applet - pruzina VD 120-07 - panel protokolu o béhu modelu

kruhovy oblouk, byly uspésné implementovany pro jednovlnnou pneumatic-
kou pruzinu. Po prokézani shodnych vysledkt obou modeld [78] byl dalsi
vyvoj modelu maximalizujiciho objem pneumatické pruziny ukoncen. Dalsi
vyvoj byl zaméfen na model pracujici s kruhovym obloukem.

Zakladnim krokem bylo rozdéleni projektu do dvou balicku (package).

Matematicky bali¢ek obsahuje rozhrani a tfidy fesici matematickou ¢ast
modelu. Rozhrani definuji zdkladni podoby tfid. Ttidy realizuji jednotlivé
konstrukéni prvky pneumatické pruziny a obsahuji metody vlastniho vypo-
¢etniho jadra modelu. Aby bylo mozné pouzivat tento balicek samostatné
v davkovém rezimu prace, byly vytvoreny tfidy potiebné pro vstup/vystup
dat z/do souborti.
Objektovy pristup k matematické casti modelu pfinesl zjednoduseni

a zprehlednéni zdrojového kédu. Jako vhodny ptiklad lze uvést realizaci
funkei x3(v1), x2(v2), ni(v1), na(va), w1(v1) a wa2(ve), které popisuji tvar
prislusnych pfirub. Vypocet jejich funkénich hodnot a hodnot jejich de-
rivaci pro hledané v; a vy potfebnych pro pouziti Newtonovy metody je
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realizovan jako volani pfislusné metody konkrétni tfidy. V ptipadé dalsiho
vyvoje, napiiklad vyrazné zmény tvaru priruby, postacéi vytvorit t¥idu, ktera
bude implementovat dané funkce pro dany tvar pfiruby. S vyuzitim dédic-
nosti a polymorfizmu pak nebude nutné rozsdhle zasahovat do puvodniho
modelu. Posta¢i zména pouhych dvou radk, pro kazdou prirubu jeden.

Graficky balicek obsahuje tfidy feSici zpfistupnéni matematické casti
modelu pomoci grafického uzivatelského rozhrani.

Pouziti technologie applett ovlivnilo navrh grafického uzivatelského roz-
hrani. Applety neumoziuji pouzit ramu (frame). To zptisobilo, Ze neni mozné
pouzit pro Fizeni programu popup menu, typické pro okenni systémy.

Bylo zvoleno alternativni feSeni s pouzitim paneld. Pro ovladani bylo
vytvofeno vlastni menu. Menu je tvofeno péti tlac¢itky s oznacenimi Data,
Vypocet, Log, Graf a PruZina. Stiskem pfislu§ného tlacitka se zobrazi
prislusny panel. Tlacitko Vypodcet pak spusti vlastni vypocet. Pribéh vy-
poc¢tu je monitorovan a je zobrazovana informace o postupu vypoctu. Po
ukonceni vypoctu dojde automaticky k pfepnuti na panel zobrazujici proto-
kol o béhu programu. Vypocet bez zohlednéni mechaniky kordu trva fadoveé
desetiny sekundy. Se zohlednénim mechaniky kordu je potfebny ¢as v radu
sekund.

Na obrazku 1.9 je ukazka struktury panelu Data, ktery slouzi pro za-
déani vstupnich dat. Obsahuje vSechny parametry, které jsou nutné pro jed-
noznacné zadani pneumatické vlnovcové pruziny. Na obrazku 1.10 je ukazka
panelu Log s textovym protokolem o vypoctu. V tomto protokolu jsou na za-
¢atku pro kontrolu uvedena vstupni data. Dale pak vSechna podstatna data,
kterd byla vypoctena za béhu programu. Zavérecnou, ale podstatnou cast,
tvori tabulka geometrickych charakteristik. Tyto charakteristiky je mozné
kopirovanim textu prenést a dale zpracovat, napf. v tabulkovém procesoru.
Pro zrychleni a zefektivnéni prace s modelem bylo grafické rozhrani rozsireno
o panely pro pifimou interpretaci vypoctenych vysledki.

Na obrazcich 1.11 a 1.12 jsou ukazky paneld realizujicich grafickou in-
terpretaci vypoctenych vysledki. Na obrazku 1.11 je panel s grafem geo-
metrickych charakteristik pneumatické vinovcové pruziny. Graf je ve forme,
ktera je obvykla v technické literature zabyvajici se geometrickymi charak-
teristikami pneumatickych pruzin. Na obrazku 1.12 je panel schématicky
zobrazujici podobu pruziny (polohu pfirub a tvar volné ¢asti vlnovce pro
zadanou vysku). Tento panel je interaktivni. Posunem mysi pfi stisknutém
levém tlacitku mysi se méni vyska zobrazované pruziny. Na obrazku 1.12
jsou pro ilustraci zobrazeny ¢tyri vysky soucasné.

Moznost sledovat praci jednotlivych ¢asti pruziny umoznuje konstrukté-
rovi 1épe pochopit vnitini zakonitosti a vyuzit je pro optimalizaci navrhu.
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Obréazek 1.11: Applet - pruzina VD 120-07 - panel grafa geometrickych cha-
rakteristik

1.4 Vysledky

V ramci tohoto projektu byly vypracovany dva typy modeld, dvé varianty
feSeni:

e Pruzny méch zaujima v rovnovazné poloze tvar, pri kterém je tlakova
energie stlaceného vzduchu minimalni a tedy objem vzduch uvnitf
pruziny je maximélni. Nevyhodou tohoto modelu je zna¢na vypocetni
¢asova naroc¢nost.

e Skuteény tvar merididnu pruzného méchu v rovnovazné poloze je ve
volnych tsecich nahrazen kruhovymi oblouky.

Vypocty provedené témito modely prokazaly, Zze oba teoretické pristupy da-
vaji velice podobné vysledky. Model nahrazujici volné tiseky kruhovymi ob-
louky se ukazal velice perspektivni diky své vysoké rychlosti a byl doplnén
o problematiku kontaktu sousednich vin a zohlednéni mechaniky kordu. Pro
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Obréazek 1.12: Applet - pruzina VD 120-07 - panel zobrazeni tvaru pruziny

snadné pouzivani byl doplnén o grafické uzivatelské rozhrani. Toto rozhrani
zptistupnuje pouzivani modelu béznym uzivateltim.

Pri zadavani vstupnich paramatri pneumatické vlnovcové pruziny je
mozné volitelné zadavat i parametry kordové konfekce; tj. vychozi primeér
kordové konfekce a vychozi thel sklonu kordové konfekce.

Vysledky vypoc¢tené modelem se zohlednénim mechaniky kordovych vla-
ken jsou v obrazové pfiloze na obrazcich A.1 a A.2. V grafech jsou zobra-
zeny kiivky statickych charakteristik (objemu, efektivni plochy a ukazatele
efektivni plochy) pro rtzné vychozi sklony kordovych vladken. To umozinuje
urcit a porovnat vliv mechaniky kordu na statické charakteristiky. Extrémni
a prakticky nerealizovatelny vychozi sklon 3 = 0° byl realizovan pouze pro
ovéfeni uspésnoti implementace. Vysledky s timto thlem sklonu musi od-
povidat vysledkiim modelu bez zohlednéni mechaniky kordu. Pro nenulovy
vychozi sklon kordovych vldken dochazi k odchylkam statickych charakteris-
tik. Vysledky vypoctené modelem prokazaly, ze mechanika kordovych vldken
ma na statické charakteristiky jisty vliv. K nejvyraznéjsim odchylkam do-
chazi zejména pri roztahovani pruziny. Zde je nutné zminit fakt, Ze model
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umoznuje roztazeni, které je jiz prakticky nerealizovatelné. Pti velkych roz-
tazenich dochéazi k vytrhdvéani pryzového vlnovce piiruby.

Model je schopen uspésné podporovat konstrukci vlnovcovych pneuma-
tickych pruzin. Jeho moznosti vSak jsou mnohem vétsi. Po drobnych dpra-
vach by byl vhodny i pro navrh pneumatickych pruzin, u kterych je mozné
pfijmout obdobné pifedpoklady, na kterych je tento matematicky model za-
lozen. Napf. pruzin membranovych, diferen¢nich a kombinovanych (kombi-
nace vakové pruziny s vnéjsi bandazi s pruzinou membranovou nebo s pru-
zinou vlnovcovou), u kterych jsou profily opérnych ploch pist, bandaz,
resp. rozpérnych krouzkt, mnohem slozitéjsi.
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Kapitola 2

Model filtraéniho proudéni
podzemni vody a transportu
rozpusténych latek

2.1 Podminky vzniku modelu

Sanace nasledkt tézby uranu v Ceské republice predstavovala a stéle pred-
stavuje velice komplikovany tkol. Soucasnou spravu zasazenych lokalit zajis-
tuje statni podnik DIAMO Straz pod Ralskem. Mezi vSeobecné zndmé patii
lokality odkalist o.z. TUU ve Strazi pod Ralskem, odkalisté o.z. GEAM
Dolni Rozinka, soustava odkalist o.z. MAPE Mydlovary. Asi nejvétsi po-
zornost byla vénovana uranovému lozisku ve Strazi pod Ralskem. Byl zde
vybudovéan dul Hamr I [88], kde se uranova ruda tézila klasickym hornickym
zplisobem a zarovén byl v tésné blizkosti provozovan dil chemické tézby.

Nejkomplikovanéjsi situace byla na dolu chemické tézby ve Strazi pod
Ralskem. Béhem triceti let provozu dolu chemické tézby bylo do podzemi
vtlac¢eno 4,1 milionu tun He SO4, 315 tisic tun H NOg, 112 tisic tun NHs,
26 tisic tun HF, a 1 400 tun H Cl. Procesem podzemniho louzeni bylo ziskano
15 tisic tun uranu. Nésledky tohoto technologického procesu byly nésledujici.
V cenomanské zvodni se nachézelo 180 miliontt m® kontaminovanych vod
na plose asi 24 km?. V turonské zvodni, kterd je mimo jiné vyznamnou
zésobarnou pitné vody, se nachézelo 80 miliontt m® kontaminovanjch vod
na plose 7,5 km?.

Cilem sanace na této lokalité bylo a stéle je (ukonéeni sanace se predpo-
klada az kolem roku 2030) snizit koncentraci kontaminantt v cenomanskych
a turonskych vodach na ekologicky rozumnou uroven, pri ekonomicky ro-
zumnych nakladech. Ekologicka tiroven je takovéa, ktera zaruc¢i pouzitelnost
pitnych vod ¢erpanych v Mimoni a dalsich mistech. Pfipadné ovlivnéni cer-
panych pitnych vod musi byt fesitelné béznymi postupy pouzivanymi ve vo-
déarenstvi na tpravu vody. Ekonomicka troven zohlediiuje objem finan¢nich
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prostfedkti, kterou bude cely proces sanace vyzadovat. Vyuzit pocitacové
modely pro splnéni naro¢nych ekologickych limit sanace a pro co nejlepsi
naplanovani jednotlivych kroki, tedy minimalizaci ceny sanace, je zcela lo-
gickym a spolecensky zddanym postupem.

Vzhledem k znacnym rozmériim kontaminované oblasti, nebyvalému
mnozstvi kontaminovanych latek a dlouhym ¢asovym usektm (az tisice let),
které bylo nutné fesit, byl velky problém s nalezenim modelu (programu),
ktery by byl schopen takové ulohy vyresit. Velky diraz byl kladen na tzv. bi-
lancovani latek. Model musel umoznit sledovani mnozstvi latek v dané ob-
lasti. To napfiklad umozni analyzovat mnozstvi latek v turonské a ceno-
manské zvodni. Sledovani mnozstvi latek, které prestoupily danou hranici,
pak umozni analyzovat mnozstvi latek, které prestoupily z cenomanské do
turonské zvodné, které unikly do povrchovych tokt, které zasdhnou zdroje
pitné vody. Byl proto vyvinut a pouzivan pocitacovy model filtra¢niho prou-
déni podzemni vody a transportu rozpusténych latek unikétnich vlastnosti
[81].

V podstaté se jedna o modely dva. Model filtraéniho proudéni podzemni
vody [90], [85], [83] a model transportu latek v této vodé rozpusténych [84],
[82]. Pti sestavovani téchto modela se postupovalo ,,od konce“. Nejprve se
stanovily vlastnosti, které ma spliiovat model transportu. Poté, podle poza-
davkd modelu transportu, byl sestaven model filtra¢niho proudéni.

Model transportu byl zalozen na jednoduchém predpokladu. Oblast fe-
seni byla diskretizovana siti, slozenou z prvki. Koncentrace rozpusténych
latek je po celém objemu kazdého prvku konstantni. Vypocet mnozstvi 1a-
tek bud v celé oblasti nebo na danych podoblastech, je pak snadnou zale-
zitosti. K transportu latek rozpusténych ve vodé mezi jednotlivymi prvky
dochéazi pres stény, kterymi prvky spolu sousedi. Model transportu v pod-
staté predstavuje soustavu spojenych nddob. Kazda nddoba ma dany objem
vody a koncentraci latek ve vodé rozpusténych. Jsou-li zndmy toky mezi jed-
notlivymi propojenymi nddobami, pfetoky pies jednotlivé stény, lze tlohu
fesit jednoduchym upwind schématem.

Jednoduchost transportniho modelu zpisobuje komplikace pii stavbé
modelu filtra¢niho proudéni. Model filtraéniho proudéni musi fesit vysku
hladiny v jednotlivych prvcich a pretoky jednotlivymi sténami. Tyto pa-
rametry poskytuje napf. smiSend hybridni (Mixed-Hybrid MH) formulace
metody kone¢nych prvki. MH formulaci se podrobné zabyva [33]. Je ale
uvazovana pouze pro nasycenou oblast a pouze pro zakladni tvary prvki.
Bylo proto nutné problematiku rozsifit o specidlni typ prvku, prizmaticky
pétistén. Tento typ prvki je velice vhodny pro pouziti pfi modelovani hyd-
rogeologickych uloh.

Dalsim problémem, ktery bylo nutné pii stavbé modelu filtra¢niho prou-
déni vyftesit, bylo hledani volné hladiny a zohlednéni nenasycené (vaddézni
z6ény). Pro feSeni tloh sanace odkalist, kde nenasycend zéna tvori podstat-
nou ¢ast fesené oblasti, byl zvolen pfistup slouceni téchto oblasti [3].
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Autoruv podil na projektu

Projekt lze rozdélit do tri oblasti; teoretické, implementacni a aplikacni.
Autor se aktivné podilel na vsech téchto oblastech.

V teoretické ¢asti dlouhé léta spolupracoval s Prof. Dr. Ing. Jifim Marys-
kou, CSc. [92], [91], [112], [118] pfi hledani cesty pro feseni tloh filtra¢niho
proudéni podzemni vody s volnou hladinou. Teoretické prace byly podporo-
vany grantem GACR 205/96/0921 , Matematické modely proudéni podzem-
nich vod a transportu ldtek pro ucely sanace ndsledki tezZby uranu v severnich
Cechdch“ jehoz nositelem byl Prof. Maryska. Autor se na grantu podilel jako
spoluresitel odpovédny za implementaci a aplika¢ni ovéreni novych teoretic-
kych postupi.

Implementacni ¢innost je zcela autorovym dilem. Béhem vyvoje vytvoril
fadu rizné rozsahlych modelu, které slouzily k otestovani vlastnosti zvole-
nych teoretickych postupti. Tyto prace vyvrcholily vytvorenim t¥i verzi mo-
delu filtra¢niho proudéni podzemni vody [90], [85], [83] a dvou verzi modelu
transportu latek [84], [82]. Praci na téchto modelech autor ukoncéil a dosazené
vysledky shrnul v [81].

Autor se vyznamnou mirou podilel na feSeni modelovych tloh sanacnich
praci v lokalitdch pod spravou s.p. DIAMO Straz pod Ralskem [87], [86],
[88], [89]. Na téchto ulohach se podileli spolupracovnici z odboru sana¢nich
praci Ing. Jifi Charvat, Ing. Jifi Muzdk, Ph.D., RNDr. Jan Novak, Ph.D.,
Eva Piskova, Mgr. Radim Smetana a Ing. Vladinir Wasserbauer, CSc. Pou-
ziti modelu pro feseni redlnych tloh autorovi umoznilo dokonalé otestovani
a ziskani poznatku pro dalsi vyvoj.

Nedilnou soucésti projektu byla i prezentace dosazenych vysledkti na
zejména mezinarodnich konferencich. Podilel se na tvorbé piispévki na kon-
ferencich [119], [115], [116], [114], [117], [118], [111], [112], [113], [107], [108],
[109], [110], [105], [106], [104]. Vyznamnou ¢&ast téchto piispévki osobné
prezentoval.

Pro feSeni rozsahlych, indefinitnich soustav linearnich rovnic bylo vyuzi-
vano Fesi¢t vyvinutych Prof. Ing. Miroslavem Ttmou, CSc. a Doc. Dr. Ing. Mi-
roslav Rozloznik [44], [45], [46].

2.2 Zakladni rovnice

2.2.1 Obecné vztahy

V modelu byly zavedeny nésledujici zjednodusujici predpoklady. Hustota
vody je konstantni, tj. nezavisla na tlaku, ale ani na koncentraci rozpus-
ténych latek. Pro bézné hodnoty koncentraci latek rozpusténych ve vodé
a hodnoty tokt generovanych tlakovymi silami je totiz vliv zmény koncent-
race velice maly. Podobné zanedbatelny vliv ma i zména hustoty v zavislosti
na zméné tlaku.
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Proudéni v nasyceném porovitém prostredi

Proudéni v nasyceném pérovitém prostredi je dano pouze tlakovymi a gra-
vita¢nimi silami. Jeho hodnota zavisi na vlastnostech prosttedi.

Darcyho zakon Tuto zavislost popisuje Darcyho zakon
q=-K;(Vh+Vz) , (2.1)

kde q je tok, K, je tenzor vodivosti nasyceného poérovitého prostiedi, h je
tlakova vyska a z je poloha v gravitacnim poli.

Rovnice kontinuity

Druhou dtlezitou rovnici, kterd popisuje proudéni v nasyceném poérovitém
prostiedi, je rovnice kontinuity

C(n) M iva=q (2.2)
ot
kde t je ¢as a Q je hustota vnitinich zdroju. C'(h) je specifickd storativita
nasyceného prostiedi. Predpokladame, ze specificka storativita je zavisla na
tlakové vysce h.

Specifickou storativitou je nahrazeno nékolik dil¢ich jevi, jako je stlaci-
telnost vody a stlacitelnost pérovitého prostiedi (horninové matrice). Dalsi
dulezitou veli¢inou je stupen nasyceni S(h) definovany jako pomér mezi ob-
jemem vody a celkovym objemem resp. pérovym objemem

Vo Wy
S(h) = = — 2.3
0=y =7 (2.3)
kde V,, je objem vody (méfeny ovSem za atmosférického tlaku p = p,), V je

objem, n je pérovitost a V}, je pérovy objem.
Mezi stupném nasyceni a specifickou storativitou plati nasledujici vztah

_ 95(h)

Oh) = =5 (2.4)

V popisovaném modelu je specificka storativita uvazovana jako obecna
funkce tlakové vysky. Vzhledem k problémum s jeji identifikaci je pro bézné
rozsahy hydraulickych vysSek uvazovana jako konstantni funkce.

Proudéni v nenasyceném porovitém prostiedi

Proudéni v nenasyceném pérovitém prostiedi je dano pouze kapilarnimi tla-
kovymi a gravitacnimi silami.
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Obrazek 2.1: Krivky reten¢niho stupné nasycenosti pro rtizné parametry
van Genuchtenovy funkce

Darcy-Buckinghamuav zakon Je popsano obdobou Darcyho zdkona, zna-
mou jako Darcy-Buckinghamiiv zdkon

q=—K,(h) Ky (Vh, +V2) (2.5)

kde K, (hy) je bezrozmérna relativni hydraulickd vodivost nenasyceného pé-
rovitého prostredi, a hy je kapilarni tlakova vyska. Kapilarni tlakova vyska
hi je rozdil mezi vyskou, kam voda vystoupa v kapilaie a vyskou rozhrani
mezi vodou a vzduchem. Plati jednoducha zavislost

hy =—h . (2.6)

V nenasyceném pdérovitém prostiedi je kapilarni tlakova vyska az na zna-
ménko rovna tlakové vysce. Pro usnadnéni pozdéjsiho slouceni vztahd pro
nasycenou a nenasycenou oblast bude dale uvazovana pouze tlakova vyska h.

Irmayav vztah Pro vyjadfeni pribéhu relativni hydraulické vodivosti
odvozovaného z retenc¢ni kiivky byl z nékolika moznych vztaht vybran vztah
Irmayiv

K. (h) = S*(h) (2.7)

kde S(h) je retenéni stupen nasyceni pérovitého prostiedi.

Retenéni k¥ivka Jako nejvhodnéjsi popis retenéni kiivky byla zvolena
van Genuchtenova aproximaéni funkce [3], viz obr. 2.1, kterd m4 nésledujici

tvar
Sr(h) = _ : (2.8)

ps—1
(1 +aln|?) s

28



07

— alfa=1 beta=3

| = alfa=01 beta=4 06
— alfa=0001 beta=6 / \

=
n

D
TN
e

o
@

reten¢ni kapacita C [m*-1]

\
\
/
\
|

"\l

tlakova vyska h [m]

Obrazek 2.2: K¥ivky retenc¢ni kapacity pro rtizné parametry van Genuchte-
novy funkce

kde a a 8 jsou parametry urcujici danou retencni kiivku.

S Gspéchem byla vyuzita velmi dobra vlastnost van Genuchtenovy funk-
ce (2.8). Zavislosti reten¢niho stupné nasyceni S, a tlakové kapilarni vysky h
je spojita, esovité prohnuta viz obr. 2.1. Diky dvéma parametrim je velmi
flexibilni a dobfe se s ni proklddaji naméfené hodnoty. Automaticky spliuje

okrajové podminky, tj. pro h = 0 je nasycenost S, = laproh — —o©
je nasycenost S, — 0. Navic i jeji prvni derivace
Sy (h)
C.(h) = — , 2.9
0 =0 (29)

viz obr. 2.2, kiivka reten¢ni kapacity C.., je spojita a jeji okrajové podminky
proh — 0aproh — — oo jsou splnény a plati C, — 0.

Zde je vhodné drobné pozastaveni. Na retenc¢ni stupen nasyceni S, nena-
syceného poérovitého prostiedi mizeme s jistym nadhledem pohliZet stejné
jako na stupen nasyceni S nasyceného pérovitého prostiedi. Podobné je to
i s reten¢ni kapacitou C; a specifickou storativitou C. Byt se jedna o zcela
jiny vnitini mechanismus, vnéjsi projev je shodny. Vzdy se jednd o mnoz-
stvi vody v uréitém objemu (resp. pérovém objemu), pfip. o zménu tohoto
objemu v zavislosti na zméné tlakové vysky.

2.2.2 Vztahy pouzZité v modelu - proudéni

Nyni jsou odvozeny rovnice popisujici filtra¢ni proudéni pro obé zény. Jejich
sloucenim byla ziskdna univerzalni rovnice pro popis proudéni v pérovitém
prostiedi. Déle uZz nebude rozliSovano mezi oznacenim stupné nasyceni .S
v nasycené zoné a stupném retencni nasycenosti S, v zéné nenasycené a bude
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Obrazek 2.3: Obecné kiivky relativni hydraulické vodivosti pro nasycenou

i nenasycenou zénu

pouzivan souhrnny nazev stupen nasyceni s oznacenim S. Stejné tak nebude
rozliSovan rozdil mezi specifickou storativitou C' v nasycené zéné a retencéni
kapacitou C, v zén€ nenasycené a bude pouzivan souhrnny nazev specificka
hydraulickad kapacita s oznacenim C. Tim byla ziskdna kompaktni formule
popisujici proudéni v pérovitém prostiedi.

Darcy-Buckinghamova rovnice je univerzalné pouzitelna pro obé zény

q=-K.(h)Ks(Vh+Vz) . (2.10)

Hodnota relativni hydraulické vodivosti K, bude v nenasycené zoné€ urcena
pomoci van Genuchtenova a Irmayova vztahu a v nasycené z6né bude platit
K, = 1, viz obr. 2.3.

Rovnice kontinuity

oh
Ch) 5, +V.a=Q . (2.11)

postihuje akumulaci vody, viz graf 2.4, a ma opét univerzalni pouzitelnost.
Pro tplnost zbyva uvést jesté graf stupné nasyceni viz obr. 2.5.

Okrajové podminky
Pro jednoznac¢nou resitelnost tlohy je nutné doplnit okrajové podminky.
Dirichletova okrajova podminka Na hranici I'p oblasti €2 zndme hod-

notu tlakové vysky (lze ji uréit z piezometrické vysky). Tato okrajovéa pod-
minka byva oznacovana jako okrajova podminka prvniho druhu nebo také
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Obréazek 2.4: Obecné kiivky specifické hydraulické kapacity (retenéni kapa-
city a specifické storativity) pro nasycenou i nenasycenou zénu
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Obréazek 2.5: Obecné kiivky stupné nasyceni pro nasycenou i nenasycenou

zénu
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Dirichletova okrajova podminka
h(x,t) = hp(x,t) pro xelp (2.12)

kde hp jsou znamé hodnoty tlakovych vysek na zvolené hranici I'p.

Neumannova okrajova podminka Na hranici I'y oblasti 2 zndme mnoz-
stvi odtékajici nebo pritékajici vody (¢erpané mnozstvi ze studny, destova
dotace). Tato okrajovd podminka druhého druhu nebo také Neumannova
okrajova podminka mé tvar

n.q(x,t) = gn(x,t) pro xel'y (2.13)

kde gy jsou znamé hodnoty tokd na zvolené hranici I'y, n je jednotkova
vnéjsi normala této ¢asti hranice (jde tedy o tok kolmy k hranici).

Nejcastéjsi pouziti je na vnéjsi nepropustné ¢asti hranice (homogenni
okrajova podminka), kde

na(x,t) =0 | pro x€Txo (2.14)

kde I'gyg je ¢ast hranice s homogenni okrajovou podminkou.

Newtonova okrajova podminka Na hranici T'y oblasti Q je zndma
hodnota tlakové vysky (hloubka ve vodnich nadrzich) a koeficient pfestupu
(dna vodnich nédrzi a odkalist byvaji v rtzné silné vrstvé zakolmatovana).
Pak bude pouzita tzv. smiSenou okrajovou podminku. Obvykle byva nazy-
vana jako okrajovd podminka tfetiho druhu nebo také Newtonova okrajova
podminka

nq(x,t) = o (h(x,t) — hw(x,t)) pro xelw , (2.15)

kde q vysledny pietok pies hranici 'y, o je koeficient prestupu této hranice,
h jsou hledané hodnoty tlakovych vysek na hranici I'yy a hy jsou znamé
hodnoty tlakovych vysek na hranici 'y .

Tato okrajova podminka mé nejobecnéjsi uplatnéni. Volbou koeficientu o
blizici se nule, jde o Neumannovu homogenni okrajovou podminku. Pokud
bude zvolen koeficient ¢ — oo, prechazi Newtonova okrajova podminka na
Dirichletovu okrajovou podminku. Pro ¢ € (0, oo) pak pritok hranici
linearné zavisi na tlakovém spadu na této hranici.

Pocatec¢ni podminky

P1i reseni tlohy neustaleného proudéni, je nutné znat vychozi stav dlohy,
pocatecni podminky.
V nasycené zoné predstavuje pocateéni podminka hodnotu tlakové vysky

h(x,0) = ho(x) , (2.16)
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kde ho(x) je pole tlakovych vysek v ¢ase t = 0 pro celou Fesenou oblast.
Pro nenasycenou zénu pfedstavuje pocatecni podminka hodnotu nasy-
ceni

S(x,0) = Sp(x) (2.17)

kde Sp(x) je pole nasyceni v ¢ase t = 0 pro celou fesenou oblast.
Pocéatecni podminky je mozné sestavit na zédkladé méfeni nebo Castéji
feSenim jiné ulohy proudéni. Vétsinou je zndm vychozi ustaleny stav, od-
povidajici danym okrajovym podminkam, predchéazejicim neustaleny vyvoj.
Zménou okrajovych podminek pak dojde k neustalenému proudéni. Tento
déj trva tak dlouho, dokud nedojde k ustaveni nového ustaleného stavu.

Bilance objemu vody

U hydrologickyjch modela je obvykle vyzadovana jedna velice dulezita vlast-
nost.

Udrzovat bilanci objemu vody a to jak na celé oblasti feSeni (2, tak
i na danych, libovolné zvolenych podoblastech. Bude pozadovano splnéni
dodate¢nych rovnic.

Na oblasti §2 s hranici I musi platit

dVq

re +Qr=Qq , (2.18)

kde Vg je okamzity objem vody v oblasti 2. Ten je dan vztahem

VQ:/nSdQ : (2.19)
Q

kde n je pérovitost a S je stupenn nasyceni.
Qr je celkova bilance (vytok minus pfitok) vody pfes hranici I', kde

Qrz/rn-qu : (2.20)

Zde q je tok na hranici I'.
Qg je celkové mnozstvi vody dodané vnitinimi zdroji ¢ na oblasti €

QQ:/QQdQ . (2.21)

Zde @ je hustota vnitinich zdroji (vtlacecich vrti) nebo hustota vniti-
nich propadu (studen) na oblasti .

Pokud rovnici (2.18) integrujeme pies Casovy interval < 0,7 > dané
ulohy, dostaneme bilan¢ni rovnici vody za zvolené ¢asové obdobi

VQ(T) —Va(0)+Vr = Vo (2.22)
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kde Vo (T') je objem vody v oblasti € na konci ¢asového intervalu (v ¢ase T'),
Va(0) je objem vody v oblasti © na za¢atku ¢asového intervalu (v ¢ase 0),
Vr a V jsou dany nasledujicimi vztahy

T T
Vr = / Qrdt Vo = / Qodt . (2.23)
0 0

Analogicky miizeme celkem snadno sestavit vétsi tlohu skladajici se z né-
kolika takovychto oblasti

N
O=>0q | (2.24)
=0

nebo naopak rozdéleni oblasti 2 na nékolik podoblasti

N
Q=>w (2.25)
=0

a budeme pozadovat splnéni téchto rovnic na kazdé z podoblasti. Pokud bude
bilance objemu vody splnéna na jednotlivych podoblastech, bude splnéna
i na celé oblasti (pozor, toto neplati obracené - pokud je bilance splnéna na
celé oblasti, neznamena to, Ze ji splituji i jednotlivé podoblasti).

2.2.3 Vztahy pouzité v modelu - transport latek

Vzhledem k relativné vysokym rychlostem filtra¢niho proudéni podzemni
vody byla tloha transportu zredukovana na vliv advekce. Ridici rovnice
transportu pak mé nasledujici jednoduchy tvar

867; o
o T V.(cq)=0 , (2:26)

kde ¢; je koncentrace i-té rozpusténé latky, t je ¢as a q je tok.

Okrajové podminky
Stejné jako v pfipadé ulohy proudéni i pfi tloze transportu je nezbytné

definovat okrajové a pocatecni podminky tlohy.

Dirichletova okrajova podminka Na hranici I'p oblasti 2 zndme hod-
notu koncentrace ve vodé rozpusténych latek

ci(x,t) = cip(x,t) pro xel'p | (2.27)

kde ¢;;, jsou zndmé hodnoty koncentrace i-té latky rozpusténé ve vodeé, pri-
tomné na zvolené hranici I'p. Obvykle jde o tu ¢ast hranice I'p, kde dochazi
ke vstupu vody do modelu, tj. kde platin. q < 0.
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Omezenim rozsahu tlohy pouze na advekéni ¢len je Dirichletova okrajova
podminka jedinou okrajovou podminkou pouzitelnou v transportni tloze.

Urceni hodnot okrajovych podminek je u transportnich tdloh relativné
snadné. Urceni koncentraci rozpusténych latek v povrchové vodé (potoky,
feky, jezera, odkalisté) je rutinni operaci pro chemickou laboratof.

Pocatec¢ni podminky

Pro tlohu transportu je pocatecni podminkou koncentrace i-té latky na

oblasti €2 na zacatku zdjmového obdobi, tj. v ¢ase t = 0.
Ci(X, 0) = Cig (X) ) (228)
kde ¢;,(x) je koncentrace i-té latky v ¢ase t = 0 na oblasti Q.

Urceni pocatecnich podminek je pomeérné komplikovany proces. Che-
micky rozbor vody v kontrolnich vrtech je pouze lokalni informaci. V pri-
padé, kdy je vrt otevien ve vétsim rozsahu, dochézi navic ke znehodno-
ceni vysledku tim, Ze sloZeni vody ve vrtu je jistym primérem sloZeni vod
z vrstev, ve kterych je vrt otevien. Jednotlivé vrstvy vSak mohou mit velmi
odlisné sloZeni.

Velice casté je ziskdni pocatecnich podminek z jiného modelu sestave-
ného k tomuto ucelu. Napf. pfi modelovani variant sanacnich zasahti na
odkalistich, se nejdfive vypocte tloha modelujici provoz odkalisté od jeho
zalozeni (koncentrace latek v odkalistni vodé je po celou dobu provozu odka-
listé monitorovana a je v této uloze pouzita jako okrajovd podminka). Tim
se vypocte rozlozeni rozpusténych latek v podzemi, poc¢atecni podminky pro
vlastni sana¢ni model.

Podobna transformace vysledkt z jednoho modelu do druhého byla vy-
uzita v této kapitole viz kapitola 2.4.2.

Bilance hmotnosti rozpusténé latky

Velice dtilezitou vlastnosti pozadovanou po tomto modelu je schopnost udr-
zovat bilanci hmotnosti rozpusténych latek, a to jak na celé oblasti FeSeni €2,
tak i na zvolenych podoblastech.

Ridici rovnice transportu (2.26) spliiuje tzv. lokalni bilanci hmotnosti
rozpusténych latek pro libovolny, zvoleny objem poérovitého prostiedi. Bu-
dou tedy nutné zavést dodatecné rovnice, jejichz splnéni bude pozadovano.
Nejprve budou odvozeny tyto rovnice pro celou oblast §2.

Na oblasti 2 s hranici I' musi platit bilan¢ni rovnice

dM;
dt“ +Mip = Mg (2.29)
kde M;q je okamzitd hmotnost i-té latky v oblasti {2 a je dana
Q
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M je celkovy vytok (vytok minus ptitok) i-té latky ptes hranici I', kde
Mir = / nqcdl | (2.31)
r

kde q je specificky pritok na hranici I'.
M;q je celkovy piirtistek hmotnosti i-té latky vnitinimi zdroji () na
oblasti €2, pro kterou plati

miQ = QCde s (2.32)
Fo

kde @ jsou vnitini zdroje (vtlaceci vrty) nebo propady (Gerpaci vrty, studny)
na oblasti 2.

Integraci rovnice (2.29) pfes ¢asovy interval < 0,7 > bude ziskdna bi-
lan¢éni rovnice hmotnosti i-té latky pro zvoleny casovy interval

Mia(T) — Miq(0) + Mip = Miq (2.33)

kde M;q(T) je hmotnost i-té latky v oblasti © na konci ¢asového intervalu
(v case T'), M;n(0) je hmotnost i-té latky v oblasti {2 na zac¢atku ¢asového
intervalu (v ¢ase 0), M;r a M, jsou dany nasledujicimi vztahy

T T
Mir = / Mirdt Mo = / Mg dt . (2.34)
0 0

2.2.4 Matematicky model

Oblast je diskretizovana prizmatickymi prvky s vertikalnimi bocénimi sté-
nami a ruznym sklonem podstav [43]. Jako doplitkové byly zvoleny prvky
tvaru c¢tyfbokého jehlanu a ctyfsténu. Takové prvky jsou oznacovany jako
y,degenerované“. Vznikly splynutim dvou, resp. ¢tyt, nad sebou lezicich uzlti
zakladniho prizmatického prvku viz obr. 2.6 a 2.7. Tyto doplinkové prvky
jsou nutné pro aproximaci vykliiovani geologickych vrstev.

Matematicky model proudéni

V predeslé ¢asti této kapitoly byly sestaveny rovnice proudéni v pérovitém
prostiedi (2.10) a (2.11). Dale byly definovany rovnice okrajovych podmi-
nek (2.12), (2.13) a (2.15) a rovnice pocate¢nich podminek (2.16) a (2.17).
Mezi pozadované vlastnosti modelu patii splnéni bilan¢nich rovnic a to jak
na celé oblasti €2 tak i na jednotlivych prvcich diskretizace. Tento pozadavek
spliiuje smiSend-hybridni (dale jen MH, mixed-hybrid) formulace MKP [6],
[34], [57]. MH formulace MKP fesi rovnice proudéni v pérovitém prosttedi
oddélené (2.10) a (2.11). V téchto rovnicich pak vystupuji jako nezndmé
tlakova vyska h, a tok q.
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Obrazek 2.6: Prizmaticky prvek s vertikdlnimi bo¢nimi sténami a rtznym
sklonem podstav

X, X,
2-%s 2" s _
Xg X3=Xg
X3
z z
X, X,
¥ ¥
X X

Obrazek 2.7: Degenerované tvary prizmatického prvku

MH formulace MKP vede na feSeni symetrickych, indefinitnich soustav.
Tyto soustavy jsou velice fidké, Spatné podminéné, strukturované a maji nu-
lovy diagonélni blok, viz obr. 2.8. Metody feSeni systémt rovnic je disciplina
velice rozsahld, intenzivné studovana a velmi naroc¢na.

K feseni je mozné pouzit nékolika riznych metod, pripadné jejich kom-
binaci. Efektivita, rychlost a presnost téchto metod je zavisla na typu a roz-
sahu fesené ulohy. Za zékladni je mozno povazovat metodu sdruzenych gradi-
entl pro feseni systému Schurova dopliiku se symetrickou pozitivné definitni
(SPD) matici. Dalsi moznosti je uvazovat linedrni systém jako celek a pouzit
metodu MINRES.

Metody FeSeni téchto soustav dnes prozivaji intenzivni vyvoj [2], [44],
[45], [46]. Pti praci na modelu popisovaném v této préci, se s vyhodou vyu-
7iva, ze tloha feSeni linearnich rovnic mé jednoduché a jasné definovatelné
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Obrazek 2.8: Struktura globalni soustavy MH modelu

rozhrani. Model se soustiedi pouze na tulohu proudéni. Provede sestaveni
soustavy linearnich rovnic a poté pres dané rozhrani zavola modul pro jejich
feSeni. Po ukonceni béhu fesice se feSeni pfenese zpét a interpretuje se do
prislusnych datovych struktur. Moduly pro feSeni systémt rovnic byly vy-
vinuty skupinou pod vedenim Prof. Ing. Miroslava Ttamy, CSc. a pro ucely
feSeni soustav rovnic generovanych timto modelem byly bez jakékoliv zmény
prevzaty.

Matematicky model transportu

Reseni rovnice (2.26) je zredukovano na jednoduché upwind schéma

e - 5
e n—1 e €,s e,s
¢ = i = — E c’ q,’ (235)
©,n e i,m—1 e e Qe i,n—14n )

Se VeneSe

s=1

kde cf,, je koncentrace i-té latky e-tého prvku v n-tém kroku, S7_; je stu-
pen nasyceni e-tého prvku v (n — 1)-nim kroku, S¢ je stupen nasyceni e-
tého prvku v n-tém kroku, c;n_l je koncentrace i-té latky e-tého prvku
v (n — 1)-nim kroku, 7 je ¢asovy krok, V¢ je objem e-tého prvku n® je poro-
zita e-tého prvku, ¢ ;| je koncentrace i-té latky vtékajici/odtékajici s-tou
sténou e-tého prvku; a gn” je tok s-tou sténou e-tého prvku. Implementace
je podrobnéji popsana v kapitole 2.3.2.

38



Obrazek 2.9: Entity a vazby mezi entitami modelové sité

2.3 Implementace modelu

Numericky model se sklada z datovych struktur a algoritmt pracujicich
nad témito datovymi strukturami. Vhodné navrzené datové struktury zvy-
Suji prehlednost zdrojového kdédu, zrychluji programétorskou praci, snizuji
vyskyt programatorskych chyb a zrychluji jejich hledani, usnadnuji dalsi
vyvoj a rozsifovani programového kédu, numerického modelu. Pro modely
tohoto typu jsou datové struktury v jistém smyslu prvotni, algoritmy se
mohou béhem vyvoje modeld dosti podstatné meénit a vyvijet.

Implementace modelu a volba vhodného programovaciho jazyku pro
implementaci tohoto modelu byla rychlost béhu programu. Dalsimi kritérii
pak byly: moznost pfimé prace s paméti a pienositelnost na pocitace pra-
cujici pod opera¢nim systémem UNIX. Proto byl pro implementaci zvolen
jazyk C v normé ANSI.

2.3.1 Datové struktury

Diskretizaci oblasti §2 je ziskana modelova sif. Tu lze rozlozit na zékladni
datové struktury viz obr. 2.9.

Pro oblasti, se kterymi bude model pracovat, je charakteristické, Ze jsou
tvofeny pfevazné sedimentovanymi (u hrazi odkalist navezenymi) vrstvami.
Hranice jednotlivych vrstev jsou témér rovnobézné a vrstvy samé jsou témeér
vodorovné. Plosné rozmeéry oblasti jsou fadové stovky metri az desitky ki-
lometra a vyrazné prevysuji vertikalni rozmér oblasti, ktery byva v metrech
maximalné v desitkich metri).

Je tedy vhodné, pfi navrhu datovych struktur, vychézet z vrstevnaté
struktury oblasti a k diskretizaci zvolit pétisténny prizmaticky prvek se tfemi
svislymi boc¢nimi sténami a rtiznobéznymi podstavami.

Trojuhelnikovy pidorys prvkt mé velké vyhody pri tvorbé modelové sité

e snadno aproximuji libovolny tvar modelované oblasti,
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e umoznuji snadné zhustovani modelové sité v oblastech, kde je tieba
dosdhnout vétsi presnosti feseni,

e lze zajistit korektnost takovéto sité (na rozdil naptiklad od étyithel-
niki), z hlediska pouziti MKP.

Vrstevnata struktura sité usnadinuje tvorbu prostorové usporadané sité,
rozhrani mezi jednotlivymi geologickymi vrstvami, s odliSnymi geologickjmi
vlastnostmi, jsou zdokumentovany (napf. geologickym prizkumem) a vlast-
nosti téchto vrstev jsou na jistych oblastech velmi podobné.

Je tedy vhodné zavést dve skupiny entit, které budou vyjadiovat plosny
(napf. vrt je v této interpretaci bod) a prostorovy (napf. vrt je v této inter-
pretaci usecka) charakter modelové sité. Plosné (ptidorysné) entity oznacime
jako multiprvek (struktura ME1m) a multiuzel (struktura MUz1). Prostorové
entity ozna¢ime jako prvek (struktura Elm) a uzel (struktura Uzl). Vazby
mezi jednotlivymi strukturami jsou na obr. 2.9. Pro kompaktnéjsi a pie-
hlednéjsi ulozeni struktur do paméti pocitace se uzly, resp. prvky, ukladaji
po pfislusnych multiuzlech, resp. multiprvceich, od referenéniho (nejnizsiho)
rozhrani (tento postup je prevzat z geologie - sedimentované vrstvy se také
vytvarely smérem vzhiru).

Struktura Elm

Struktura popisujici prvek, viz obr. 2.10, je v modelech zaloZzenych na MH
formulaci MKP stézejni strukturou. Polozka int imelm identifikuje, do kte-
rého multiprvku dany prvek patii, polozka float koef [] odkazuje na pole
koeficientt (hydraulické propustnosti K, K, K., pérovitost atd.). Polozky
int kcXX identifikuji mista, ktera ptislusi danému prvku v matici soustavy
linedrnich rovnic viz obr. 2.8 a nésledujici odstavec. Vyznam ostatnich po-
lozek je zfejmy z jejich oznaceni a popisu v ukazce zdrojového kédu.

Struktura Soustava

Ukladani matice charakterizujici soustavu linearnich rovnic viz obr. 2.8 v pl-
ném tvaru, jako dvourozmérné pole, by bylo zna¢né neefektivni. Nartst na-
roku na pamét by pfi tomto uloZeni vzrustal s druhou mocninou poétu rov-
nic. Matice je symetricka, sta¢i tedy ukladat pouze jeji horni trojuhelnikovou
¢ast. Maximalni pocet nenulovych prvki na jednom fadku je 7. Pramérny
pocet nenulovych prvkt na jednom fadku je pro rozsdhlejsi tillohy cca. 3 —4.
Pro uloZeni byl proto zvolen zhustény format (CSR - Compressed Sparse
by Row - zhusténé ulozeni po fadcich). Tento formét pracuje pouze s nenu-
lovymi prvky. Jednotlivé nenulové prvky matice jsou pak ulozeny za sebou
v jednorozmérném poli. Na obr. 2.8 jsou vyznacCeny Sedymi Ctverecky. To
vyzaduje specidlni aritmetiku pro spravny a rychly pfistup k témto prvktm.
Jako nejefektivnéjsi se ukazala technika kédovych cisel.
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struct S_elm

{
int imelm; /* interni cislo Multiprvku  */
Y R ettt et L e e */
float xkoef; /* koeficienty */
Y e */
int kcA[ 15 1; /* kod. cis. A */
int keB[ 5 1; /* kod. cis. B */
int keC[ 5 1; /* kod. cis. C */
int keD; /* kod. cis. D */
int kcE[ 5 1; /* kod. cis. E */
int kcRA[ 5 1; /* kod. cis. do vektoru A */
int kcRB; /* kod. cis. do vektoru B */
int kcRC[ 5 1; /* kod. cis. do vektoru C */
R */
double 1lokall[ 15 ]; /* prvky lokalni matice A */
J 4 ettt */
double  t_vyskaT; /* tlakova vyska v T prvku */
double stntlkv[ 5 ]; /* tlakova vyska v T steny */
double  stntok[ 5 ]; /* prutok stenou */
R */
double  objem; /* objem PRVKU */
double  porobjm; /* porovy objem PRVKU */
double objem_vody; /* objem vody v PRVKU */
J et et */
};

Obréazek 2.10: Struktura Elm

Po nacteni datovych struktur viz kapitola 2.3.1 se sestavi ,,vektor soused-
nosti“ viz nasledujici odstavec. S jeho pomoci se sestavi struktura soustavy
linedrnich rovnic a nastavi prislusnd kédova c¢isla u prvki. Tyto operace
se provadéji pouze na zacatku béhu programu. Nebylo uvazovano, ze bude
dochézet ke zméndm struktury sité, adaptivni déleni prvki.

Vektor sousednosti

Vzhledem k tomu, ze MH formulace zohledniuje vazby mezi sténami jed-
notlivych prvkd, bylo nutné s témito vazbami efektivné a rychle pracovat.
Jako nejlepsi feSeni se ukézal ,,vektor sousednosti“. Vektor sousednosti je
jednorozmérné pole proménné typu int []. S vyhodou je zde vyuzito ome-
zeni definovaného v zakladnich podminkach pro vznik modelu. Tim, Ze byl
zvolen jediny typ prvku, prizmaticky pétistén, je problém velmi zredukovan.
Délka vektoru sousednosti je 5*pocetPrvki, kde pocetPrvki je polet prvkl
v siti. Prvky jsou ulozeny v poli. Na kazdy prvek se lze odkézat ukazatelem
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pomoci pfislusného indexu prvku, zkracené ip. Kazdy prvek mé stény ocis-
lovany. Prvni ¢islovani je tzv. lokalni - dolni sténa 0, horni sténa 1, bo¢ni
stény podle numerizace uzli maji ¢isla 2, 3 a 4. Toto ¢islovani je oznac¢ovano
jako ,interni index stény“, zkracené iis. Jsou-li prvky brany postupné jak
jsou uloZeny v poli a jsou-li postupné ¢islovany jejich stény, vznika tzv. glo-
balni ocislovani. Toto ¢islovani je oznacovano jako ,index stény“, zkracené
is. Pro vyse uvedené indexy pak plati, pfi pouziti jediného typu prvku,
prizmatického pétisténu, néasledujici aritmetika

1S =D*1p+iis
a naopak

ip = is/5
1is = 1s%5

kde % oznacuje modulo, zbytek po celodiselném déleni.

Jednotlivé prvky vektoru sousednosti pak obsahuji index stény is svého
jehoZ mocnost je nulova, viz dale o vrstevnaté strukture, je is = —2.

K sestaveni vektoru sousednosti je pouzito pouze ,hrubé sily“. Pro jed-
notlivé prvky se prochéazi jejich stény a hledaji se sténa, kterou definuji stejné
uzly.

S pomoci vektoru sousednosti je jiz sestaveni struktury soustavy linear-
nich rovnic jednoduché a rychlé.

2.3.2 Pouzité algoritmy

Nyni jsou definovany zakladni datové struktury. V kratkosti budou zmi-
nény i zakladni algoritmy. Nejcastéjsi chybou, s niz se lze pfi feSeni tloh
setkat, jsou chyby v datovych souborech. Je proto uzitec¢né realizovat ¢teni
a forméalni kontrolu vsSech datovych souborti ihned na pocatku vypoctu
viz obr. 2.11 a 2.12. Z obréazku je patrna sdilitelnd pouzitelnost zakladnich
bloki modelu proudéni a transportu.

Filtracéni proudéni

Algoritmus filtra¢niho proudéni je schématicky zndzornén na obr. 2.11. Na
obrazku vlevo jsou zminény jednotlivé pomocné funkce, ¢teni vstupnich dat
a vystup vystupnich dat.

Obrézek vpravo znizoriiuje vlastni vipocetni jadro. Reseni se sklada ze
t¥i vnofrenych iteracnich cykli.

Ve vnitfnim cyklu jsou hledany hodnoty relativnich hydraulickych vo-
divosti K, (h). Interpolaci hodnot mezi sousednimi prvky se urc¢uje poloha
volné hladiny. Cyklus se ukoncuje v okamziku, kdy je splnéna podminka

max {InG, —hs_1|} <en (2.36)
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Obrazek 2.11: Algoritmus vypoctu neustaleného proudéni s volnou hladinou

kde K je tlakova vyska e-tého prvku v n-tém kroku, hf{,_; je tlakova vyska
e-tého prvku v n — 1-tém kroku, ¢; je pozadovana presnost nalezeni tla-
kové vysky. V realnych tlohach jsou bézné pouzivané hodnoty €, v fadu
centimetrd az decimetr.

V prostfednim cyklu jsou hledany hodnoty specifické hydraulické kapa-
city C(h). Cyklus se ukoncuje v okamziku, kdy je splnéna podminka

max {|S; — S5_1|} <es (2.37)

kde S; je stupen nasyceni e-tého prvku v n-tém kroku, Sf._; je stupen
nasyceni e-tého prvku v n— 1-tém kroku, eg je pozadovana presnost nalezeni
stupné nasyceni v jednotlivych prvcich.

Vnéjsi cyklus zajistuje postupné feseni jednotlivych ¢asovych kroki.
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Obrazek 2.12: Algoritmus vypoctu transportu rozpusténych latek v ustéale-
ném rezimu proudéni

Transport latek

Algoritmus transportu latek je schématicky znazornén na obr. 2.12. Na ob-
razku vlevo jsou zminény jednotlivé pomocné funkce, ¢teni vstupnich dat
a vystup vystupnich dat.

Obrazek vpravo znazorfiuje vlastni vypocetni jadro (jeden transportni
krok). Realizuje feseni rovnice (2.35). Reseni se skldd4 ze t¥i etap.

V prvni se ze znamého objemu vody v prvku a koncentrace ve vodé
rozpusténé latky v n-tém casovém kroku vypocte hmotnost latky v daném
prvku.

Ve druhé etapé se postupné prochazi vSechny prvky a jejich stény. Z toku
danou sténou se z prislusné koncentrace rozpusténych latek vypocte hmot-
nost téchto latek, kterd je do prvku prinesena proudici vodou nebo je z néj
naopak proudici vodou odnesena.

Ve treti se zpétné ze znamé (n + 1)-ni hmotnosti latky a objemu vody
v prvku vypoc¢te (n + 1)-ni koncentrace ve vodé rozpusténé latky.

Vlastni implementace se pak skldda z jedné strany zdrojového textu vy-
pocetniho jadra modelu a nékolika stovek dalSich stran zdrojovych texti,
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Obrézek 2.13: Rez siti s vyklifiujicimi vrstvami

které zajistuji pomocné funkce.

Vrstevnata struktura Dulezita vlastnost modelu je jeho schopnost zo-
hlednit vrstevnatou strukturu fesené oblasti. Vyhody tohoto usporadani se
projevi snadnou tvorbou sité, pfi sestavovani vnitiniho obrazu topologie sité
v modelu a pfi nasledném zobrazeni a analyzach vysledku.

Zohlednéni vrstevnaté struktury v modelu ma vsak své problémy. Jed-
notlivé vrstvy nemusi byt vyvinuté na celé plose modelu viz obr 2.13. Do-
chazi k vymizeni vrstvy vyklinénim. Tato situace se v redlnych tlohach né-
kdy tesi tak, Ze se mocnost vrstvy ponechd na jisté minimalni hodnoté.
Topologie sité a vysledna soustava rovnic tak ziustane stejnéd jako v pripadé
nevyklinéni dané vrstvy. Zplostélé prvky vsak vyrazné zhorsuji podminénost
soustavy linedrnich rovnic (nezfidka ji ucini zcela nefesitelnou).

Tento model se s touto situaci vyrovnava zcela jinym zpisobem. Vyuziva
degenerovanych prvkiu viz obr 2.6 a 2.7. Nevyvinuté prvky, prvky v misté kde
vrstva mé nulovou mocnost, jsou rozpoznany v okamziku sestavovani topo-
logie sité. Ve struktufe topologie sité jsou vynechany a prvky s nimi sousedici
pfes horni a dolni sténu jsou vzajemné propojeny. Déle jsou vynechany jim
odpovidajici neznamé ze soustavy linearnich rovnic, coz predstavuje snizeni
rozsahu soustavy o pét fadkd na kazdy vyklinény prvek. Tim je zajisténa
fesitelnost této soustavy. Nepfimo se tak i zlepsuje podminénost soustavy
a tedy i rychlost konvergence pfi pouziti iteracnich metod pro jejich feseni.

2.3.3 Okrajové podminky - filtra¢ni proudéni

Jednou z oblasti, kterd nadzorné ukazuje rozdil mezi matematickou ¢asti mo-
delu a jeho ¢asti implementacni je prace s okrajovymi podminkami (OKP).
Matematicky model filtracniho proudéni ma definovany tii typy OKP, viz
rovnice (2.12), (2.13) a (2.15). Pfi pouzivani modelu by vSsak OKP mély
respektovat realitu. Proto byly zavedeny OKP s timto oznacenim a funkci.

Okraj modelu - znama hladina Na feSené oblasti byva mnoZstvi mo-
nitorovacich vrti a uroven hladiny v téchto vrtech byva pravidelné méfena,
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je tedy znama. Je dilezité vénovat pozornost skutecnosti, jaka hodnota je
meéfena a zajistit spravnou interpretaci v modelu. Mze jit o hloubku vodni
hladiny pod povrchem, vysku hladiny nad bazi vrtu nebo o nadmorskou
vysku hladiny. Vlastni okrajovd podminka pak mize byt interpretovana
jako Dirichletova OKP (2.12) nebo Newtonova OKP (2.15). Vhodnéjsi je
pouzit Newtonovu OKP s vhodné zvolenou hodnotou koeficientu o. Pou-
zivani Dirichletovy OKP muze zptsobit problémy. Dirichletova OKP mtze
byt ,nerealistickd”. Tim je minéno to, ze dosazeni pozadované vysky, apli-
kaci Dirichletovy OKP zptisobi v daném misté tok (vtlaceni/cerpani vody).
I malé zmény hodnoty okrajové podminky (tlakové vysky) mohou zptisobit
velké (prakticky nemozné - ,nerealistické“) zmény toku. Vzhledem k tomu,
Ze se zde pracuje s naméfenymi hodnotami, které mohou byt (a také jsou)
zatizeny znac¢nou chybou, je vhodnéjsi pouzivat Newtonovu OKP.

Okraj modelu - nepropustna sténa Spodni okraj zadjmovych oblasti
obvykle kon¢i na skalnatém podlozi - kristaliniku. Tato okrajova podminka
je pak interpretovéna jako Neumannova OKP (2.13), kde tok ¢ = 0.

Cerpani/vtlaéeni Tato okrajovad podminka je interpretovana jako Neu-
mannova OKP (2.13). Je dilezité vénovat pozornost skute¢nosti, ze hodnoty
¢erpani byvaji v riznych jednotkdch ( [m?® den™!], [litr min~!]).

Dést Tato OKP je velice dtilezitd u modelt zabyvajicich se oblastmi, je-
jichz horni plocha je totoznéd se zemskym povrchem. Hodnota destovych
srazek se udavd v milimetrech. Pro aplikaci v modelu je nutné ji nasobit
prislusnou plochou. Pro ilustraci 1 mm srazek znamena, Ze na kazdy metr
¢tvereény povrchu, spadne jeden litr destové vody. Velkou pozornost je nutné
vénovat skutecnosti, ze ne vSechen dést pronikne do podzemi. Cést se odpafi
a Cast odtece po povrchu. Skuteéné mnozstvi, které ovlivni podzemni vody
a mélo by byt zohlednéno v modelu, byva kolem 30% hodnoty destovych
srazek.

Pri aplikaci OKP typu ,,dést“ je nutné zohlednit fakt, Ze neprsi na ob-
lasti, kde se nachéazeji povrchova jezera, pramenisté a struzky. Respektive,
prsi na hladinu a ta ovliviiuje feSenou oblast jinym zptisobem. Tato skutec-
nost musi byt zajisténa samotnym modelem, vhodnou hierarchii zadavani

OKP.

Jezero Tato OKP predstavuje oblast, kde se na povrchu nachézi jezero
(feka, rybnik, laguna odkalisté). Nejéastéji se zadava nadmorska vyska hla-
diny. Model pii aplikaci této OKP vypocte tlak pusobici na dno v daném
misté, a zohledni, zda se pod dnem jezera nachazi nasycena nebo nenasycend
zéna. Typicky dna odkalist byvaji zakolmatovana kaly ukladanymi do od-
kalisté a hladina podzemni vody pod odkalistém zdaleka nedosahuje ke dnu
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odkalisté. Okrajova podminka , jezero“ je interpretovana Newtonovou OKP
(2.15) v situaci, kdy se pod dnem jezera nachazi nasycend zéna. Mira zakol-
matovani dna pak urcuje hodnotu koeficientu . V situaci, kdy se pod dnem
jezera nachazi nenasycend zéna je okrajovd podminka , jezero“ je interpre-
tovana Neumannovou OKP (2.13). Tok ¢ je pak dany hloubkou (tlakem)
v daném misté jezera a mirou zakolmatovani dna, hodnotu koeficientu o.

Pramenisté Tato okrajovd podminka je aktudlni opét u dloh zabyvaji-
cich se oblastmi, jejichz horni plocha je totozna se zemskym povrchem.
V pribéhu vypoctu mize dojit k tomu, ze hladina vystoupa nad povrch.
V takovém ptipadé model pfidd do daného mista Dirichletovu OKP (2.12)
s hodnotou tlakové vysky hp = 0. V tomto pripadé pouziti Dirichletovy
OKP nevadi. Tok, ktery zavedeni této OKP zpiisobi, udava vydatnost pra-
menisté. V piipadé, Ze je hodnota toku zaporna (predstavuje vtlaceni do
oblasti) je nutné tuto OKP odpojit.

Prekop/struzka Tato okrajovad podminka je variaci OKP ,pramenisté®,
ale pro mista ,uvniti* feSené oblasti. Na rozdil od OKP ,pramenisté“, kde
o umisténi rozhodoval model automaticky, zde musi byt definovdna mista,
kde tato OKP ptisobi. Podle potfeby je mozné aplikovat bud Dirichletovu
OKP (2.12) s hodnotou tlakové vysky hp = 0 (vyska hladiny v odvodiiova-
cich struzkach byva pouze nékolik cm a lze ji proto zanedbat), pfipadné jako
Neumannovu OKP (2.13) (€erpani z odvodiiovacich prekopt je realizovano
Cerpadly s danym vykonem).

Pouziti okrajovych podminek je fizeno modelem. Vypocet daného kroku
je ukoncen az v situaci, kdy nedochézi ke zménam v OKP. Mnohdy, zejména
pri vypoctech rozsahlych oblasti, dochazi k vzajemnému ovliviiovani jednot-
liviych OKP a k cyklickému zapinani a vypinadni OKP. V takovém pripadé
je nutné analyzovat nastalou situaci a podle potifeby modifikovat soubor
okrajovych podminek.

2.4 Vysledky

Vyse popsanym modelem bylo vyTeseno nékolik desitek loh na lokalitach ve
spravé s.p. DIAMO. Mezi vieobecné znamé patii lokality odkalist o.z. TUU
ve Strazi pod Ralskem, odkalisté 0.z. GEAM v Dolni Rozince, soustavy od-
kalist 0.z. MAPE v Mydlovarech. Pro posuzovani vlivu dolu chemické t&zby
(DCHT) ve Strazi pod Ralskem a nalezeni efektivniho postupu jeho sanace
byla vytvorena fada rtzné rozsdhlych a rtizné podrobnych modelovych siti
popisujich dané lokality.

Rozsah feseného problému a narocnost jeho feSeni si zaslouzi podrobné;jsi
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popis. Lze tak ziskat dokonalou pfedstavu o malo prezentované oblasti - pri-
prava tlohy (prace se vstupnimi daty). Pfitom pravé preciznost s jakou je
uloha pripravena ovliviiuje presnost dosazenych vysledki.

2.4.1 Popis situace

Uranové lozisko Straz bylo objeveno pii plosném geologickém prizkumu v Se-
desatych letech 20. stoleti. Pfes nizkou kovnatost byl na lozisku otevien
HDHI. Tézba probihala klasickym hornickym zptisobem. Uranova ruda je
uloZena ve zvodnélych, piskovcovych, sedimentovanych vrstvach, na plosné
rozsahlém tzemi. To znamenalo odvodnéni rozsahlé oblasti.

Zvodnélé porovité prostiedi, nizka kovnatost a prizniva geologicka sklad-
ba na lozisku Straz viz obr. 2.14, ! vedly v roce 1967 k pokusu chemického
louzeni. Pokus byl tispésny, a tak v roce 1971 doslo na lozisku Straz také ke
zfizeni dolu chemické tézby (DCHT).

Doslo tak ke svétové unikatni situaci, kdy spolu tésné (vzdélenost asi
2 km) sousedily dvé zcela odlisné technologie dobyvani.

e Hornicka tézba vyzaduje suché prostfedi. Hladina podzemni vody byla
na celé plose dolového pole snizena zhruba o 150 m.

e Chemické louzeni vyzaduje udrzovani hladiny podzemni vody na trovni
terénu. Cerpani technologického roztoku z vétsi hloubky by snizilo ji-
nak vysoce ekonomickou efektivitu tézby.

Poloha jednotlivych doli je znazornéna na mapé [35] viz obr. A.3 v pfi-
loze na strané 100. Oblast DCHT je v jihozapadnim rohu (fialova oblast).
Dolové pole HDHI je ve stfedu mapy (oranzova oblast).

Intenzivnim cerpanim v dolovém poli HDHI byl vytvoren rozsahly de-
presni kuzel, ktery ovlivnil hladinu podzemni vody do vzdalenosti nékolika
kilometrt. Snizoval i hladinu na DCHT a zptsoboval i posun technologic-
kého roztoku smérem k dolovému poli HDHI.

K zabranéni dalsiho posunu technologickych roztokt a zajisténi opti-
maélnich provoznich podminek na DCHT byla vytvofena linie hydrobariéry
Straz. Pro zajisténi optiméalnich provoznich podminek v dolovém poli HDHI

!Na obr. 2.14 je kompletni fez geologickym prostiedim na lozisku Straz se dvéma
kolektory.

e Turonsky, ktery je shora omezen tvarem volné hladiny, je prirozenou zasobarnou
pitné vody. Zdola je omezen spodnoturonskymi, nepropustnymi, jilovitymi vrst-
vami.

e Cenomansky, ktery pred zapocéetim dulni ¢innosti byl tlakovou zvodni, je shora
omezen spodnoturonskymi vrstvami a zdola nepropustnym skalnatym podlozim,
kristalinikem. Voda v tomto kolektoru je kontaminovana uranem a jinymi toxickymi
kovy a neni tedy pitna.

V dalsim textu jiz budeme pracovat pouze s cenomanskym kolektorem.
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Schematicky rez tézebni oblasti
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Obrézek 2.14: Rez zajmovou oblasti tlohy zatopeni dolu Hamr I

byl vytvoren drenazni systém. Poloha obou systému a hydrologicka situace,
kterou ustavil jejich dlouhodoby provoz je na obr. A.4 v pfiloze na strané
101.

Mezi hydrobariérou Straz a drendznim systémem, které tvori hydrau-
licky dipdl dochazi k cirkulaci vody o objemu 15 — 18 m?® min~!. Z dolo-
vého pole je ¢erpano kolem 10 m? min~—! vody, kterd je po dekontaminaci
vypousténa do vodotece. Tato ¢innost s rostouci cenou elektrické energie
neptiznivé ovliviiovala ekonomickou efektivnost hornické tézby na HDHI.

Roku 1988 bylo rozhodnuto o ukonceni tézby na HDHI a byly zahédjeny
sanacni prace. Aby nedochézelo k propadtm, byly vydobyté prostory zakla-
dény vapno-cementovou zavazkou. Po ukoncéeni téchto sanacnich praci by
bylo mozné ihned ukoncit vtlac¢eni do hydrobariéry a Cerpani z drenézniho
systému a dolového pole HDHI.

Svahy depresniho kuzele, vytvofeného cerpanim z drenazniho systému
a dolového pole HDHI, ale maji rtizny sklon. To patrné zptsobi zaplaveni
zaloZenych prostor silnymi kyselymi roztoky z DCHT, pfipadné slabymi ky-
selymi roztoky, tzv. rozptylovymi roztoky. Jde o roztoky z prostoru mezi
hydrobariérou Straz a drendznim systémem, které tam pronikly pred vybu-
dovanim téchto systémi nebo prunikem (,,proskokem*) hydrobariérou. Tyto
roztoky mohou zptisobit degradaci vapno-cementové zavazky a zptisobit tak
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propady, kterym jsme se pravé zavazkou snazili zabranit.

Bylo vypracovano nékolik rtiznych scénait, jak provozovat hydrobariéru,
drenazni systém a cCerpani z dolového pole tak, aby se témto nepfijemnym
disledkiim zabrénilo.

2.4.2 Popis modelované ulohy

Modelovana tloha, kterd je zde prezentovana, je ovérenim jednoho z moz-
nych scénait. Tento scénér predpokladal ukonceni ¢erpani z dolového pole
a drenazniho systému, pri provozu hydrobariery s vykonem sniZenym na
60%.

Vysledkem modelovani byly koncentrace roztokdl a mnozstvi rozpusteé-
nych latek, které vstoupily do zalozeného dolového pole. Hodnoty téchto
koncentraci pak byly posouzeny prislusnymi odborniky a stanoven mozny
vliv téchto roztokid na zakladku.

Hydrologicky ovlivnéna oblast byla velmi rozsahla. Volné svahy depres-
niho kuzele dosahovaly az do vzdalenosti nékolika kilometri. Na druhé
strané bylo nutné ziskat velice detailni informace o koncentracich a slozeni
roztokd, které vstoupily v dolovém poli HDHI. Rozsah modelu byl tedy
jistym kompromisem, jako u vétsiny praktickych tiloh modelovani, mezi roz-
sahem a podrobnosti.

Regionalni model

Pro vypocty situace v celé oblasti v rozsahu Jestédsky hfeben - Osecna -
Hamr - Straz pod Ralskem - Mimon - Doksy byl vyvinut tzv. regionalni
model. Jednalo se o model zalozeny na primarni formulaci MKP a poskyto-
val informace o trovni hladiny podzemni vody. Tento model ovlivnil volbu
minimélni oblasti a vypocital okrajové podminky pro popisovany model za-
tapéni HDHI.

Sanaéni model

Tento model se detailné zabyval prostorem DCHT a fesil rtizné varianty
sanacnich praci po uzavieni dolu DCHT. Prostor mezi hydrobariérou Straz
a drenaznim systémem byl pouze okrajovou ¢asti tohoto modelu, ale poskytl
dostatec¢né informace o této oblasti. Ovéfeni spravnosti téchto dat bylo po-
uzito chemickych rozbort vod cerpanych z drenazniho systému HDHI.

2.4.3 Popis modelové sité
Sit modelu viz obr. 2.15 méla nésledujici parametry:
e rozloha 120 km?, b, = 75 m, N, = 12 - kde b, je primérna mocnost

a N, je pocet vrstev
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Hranice modelu

0 2km

Obrazek 2.15: Poloha sité v zajmové oblasti ulohy zatopeni dolu Hamr I

975 multiuzld, 12432 uzli,

1883 multiprvki, 21966 prvki,

52537 vnitinich stén, 4756 vnéjsich stén,
e délky hran nejmensiho trojuhelniku 76 m, 79 m, 44 m
e délky hran nejvétsiho trojuhelniku 1041 m, 1031 m, 1204 m

e Teseni tlohy povede na 189089 rovnic s 628409 nenulovymi prvky

2.4.4 Okrajové podminky

Severni hranice modelové sité byla tvorena linii Strazského zlomu. Tato hra-
nice modelu byla zadana jako nepropustna (Neumannova homogenni okra-
jova podminka ¢ = 0). Zapadni hranice modelu protinala vyluhovaci pole
tak, aby v modelu byla zohlednéna rozhodujici ¢ast rozpusténych latek, které
se v prostoru vyluhovacich nachéazely. Jizni a vychodni hranice byla zvolena
tak, aby jeji vliv na sledovanou oblast (oblast mezi hydrobariérou a dolovym
polem) byl minimalni.

Vertikalni ¢lenéni modelové sité respektovalo hlavni stratigrafickd roz-
hrani. Baze modelu kopirovala reliéf nepropustného podlozi, tvoreného krys-
talinikem. Strop zajmové oblasti tvorilo rozhrani cenomanské zvodné a vrs-
tev spodniho turonu, jejichz propustnost pro danou tlohu byla zadana jako
nulova.
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V modelu byly piezometrické vysky aplikovany pouze Dirichletovou okra-
jovou podminkou. Hodnoty vysSek byly pievzaty z regionalniho modelu.

Jako prvni krok byla vypoctena tloha ustaleného proudéni, pfi které
byly funkéni jak pfekopy, tak i odvodiovani dolového pole. Tato tiloha re-
prezentovala vychozi stav a byla ji zaroven provedena kalibrace modelu. Jak
objemy vtlac¢ené do bariéry, tak objemy cerpané z prekopti a dolového pole
se velice dobfe shodovaly s redlné namérenymi hodnotami.

Druhy krok, resp. sled naslednych kroka jiz byly feseny jako tloha ne-
ustaleného proudéni. Ze zadani okrajovych podminek bylo odstranéno cer-
pani z prekopi a dolového pole. Tim doslo ke stoupani hladiny a postupu
rozpusténych latek do dolového pole.

Uroven hladiny byla pro ovéfeni spravnosti porovnavana s regionalnim
modelem. Byt se jednd o dva odlisné modely bylo dosaZzeno velmi slusné
shody (cca. decimetry).

2.4.5 Pocatecni podminky

Ke stanoveni pocatecnich podminek tulohy transportu byl vyuzit tzv. sanacni
model. Pfi vypoétech pro zpravu [88] bylo k transportu pouzito 8 rozpusté-
nych latek. Pro prezentaci je nejvhodnéjsi pouzit sumu vSech rozpusténych
latek (TDS).

2.4.6 Hydraulické vodivosti

Oblast modelu méla pomérné komplikovanou geologickou strukturu.

Nejnize lezici vrstvy byly velmi malo propustné, hodnoty hydraulické
vodivosti ve sméru os = a y se pohybovaly v setindch metru za den.

Nejvétsi hodnotu hydraulické vodivosti mélo souvrstvi rozpadavych pis-
kovci. Z vysledkt mnoha cerpacich zkousek, jejichz vysledky prevazné cha-
rakterizuji parametry této vrstvy, bylo uréeno pocatecni rozlozeni hydrau-
lické vodivosti. Hodnoty pak byly v 80. a 90. letech postupné upfesniovany pti
kalibraci modelti proudéni a transportu latek a byly pomérné dobie znamy.
Hodnoty hydraulické vodivosti v souvrstvi rozpadavych piskovct byly za-
dany v rozmezi 1,5 — 10 mden™!.

Hydraulicka vodivost ve vrstvé fukoidovych piskovci byla zadana kon-
stantni v celé vrstvé. Diivodem takovéto interpretace byl nedostatek podrob-
nych tdaji. Bézné hodnoty hydraulické vodivosti ve fukoidovych piskovcich
se pohybovaly v fadu 10~ mden~!.

Komplikovanost geologické situace nejlépe vystihuje obr. A.5. V pudo-
rysu je zobrazena jedna z vrstev dobfe propustnych rozpadavych piskovcil.
Jsou v ni vSak jasné patrné malo propustné geologické poruchy. Napriklad
neovulkanitové zily, dvé v prostoru DCHT a jedna v prostoru dolového pole
HDHI. Rez A - A’ pak dokumentuje slozité vertikalni ¢lenéni.
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2.4.7 Rozbor vysledka

7 predchazejiciho textu je patrné, ze vlastni vypocet predchazely pomérné
rozsahlé pripravné prace, zpracovani a vyhodnoceni dat a informaci o fesené
oblasti. Mezi pripravné prace je také nutné zapocitat vyvoj, implementaci
a ovéfeni modelu. Vlastni vypocet je v projektu takového rozsahu zavrse-
nim nékolikameési¢éni prace. Samotny findlni vypocet pak trval v porovnani
s pripravnymi pracemi pouhych 200 hodin strojového ¢asu na pocitaci s pro-
cesorem Dual Pentium Pro 200 MHz s 256 MB RAM.

Casovy interval alohy byl rozdélen na 118 éasovych krokti. Na poéatku,
pti rychlych zménéch poméri, pfi rychlém stoupani hladiny, byl casovy krok
zvolen 10 dni. S postupnym snizovanim rychlosti stoupani hladiny byl ¢asovy
krok prodluzovan az na 60 dni. Vypocet byl ukoncéen v ¢ase 2560 dni, kdy se
jiz tvar, v tom case jiz napjaté hladiny, vyrazné neméni. Hladina mj. dosahla
arovné hladiny zméfené pred zapocetim veskeré diilni ¢innosti.

Vysledky modelovani tvaru hladiny a transportu latek jsou uvedeny na
obr. A.6 az obr. A.10, v obrazové priloze na stranach 103 az 107.

V prvnim roce po ukonceni ¢erpani z drenazniho systému a dolového pole
HDHI maji dominantni tlohu pfi zapliovani jihozapadni ¢asti depresniho
kuzele rozptylové roztoky. Hladina podzemni vody v dolovém poli (v tomto
Case volné hladina) stoupd. Jeji postup je zapfi¢inén piitokem rozptylovych
roztokd vlivem strmého svahu depresniho kuzele ve sméru k hydrobariére.
To zietelné dokumentuji fezy pro pfislusné ¢asy viz obr. A.7. Za prvni rok
postoupi ¢elo rozptylovych roztok v nékterych castech dolového pole az
0 600 m.

V dalsich 2 — 3 letech postup téchto roztokt jesté pomalu pokracuje, viz
obr. A.8 a obr. A.9, ale na konci tohoto obdobi se roztoky jiz téméf zastavi
zhruba ve zdalenosti 800 m. Jiz od pocatku tohoto obdobi pozorujeme od-
déleni volné hladiny od cela rozptylovych roztoki. Je to ddno vyrovnanim
svahtl depresniho kuzele a tedy vyraznéjSim pritokem ,Cisté“ vody z ostat-
nich smért (S-V-J). Nejnizsi misto depresniho kuzele se tak posouva smérem
k vychodu.

Po vice jak 7 letech zaujme (jiz napjatd) hladina podzemni vody tvar
viz obr. A.10, v obrazové piiloze na strané 107, ktery odpovida pfiroze-
nému smeéru proudéni, tedy sméru od Jestédského hiebene. Tento pfirozeny
proud unasi vSechny rozpusténé latky smérem ven z dolového pole ve sméru
k hydrobariére.
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Kapitola 3

Model procest v bentonitu

3.1 Podminky vzniku modela

Jaderna energie je v soucasnosti patrné jedinym zdrojem, ktery je scho-
pen pokryt rychle rostouci sv€tovou spotiebu energie. Jeji vyraznéjsi rozvoj
brzdi zejména problematika nakladani s radioaktivnimi odpady. Typicky
s vyhotelym jadernym palivem (VJP). Jednou cestou je jejich pfepracovani
ve specializovaném zavodé (napf. AREVA NC na mysu La Hague ve Francii
nebo Sellafield Ltd. v Seascale ve Velké Briténii). Tim se podstatné zvysi vy-
uziti energie paliva (VJP stéle obsahuje cca 95% Stépitelnych latek). Tento
postup je vSak velice technologicky naro¢ny a v pripadé nedodrzeni pres-
nych postupt (selhani ¢lovéka — Tokaimura, Japonsko), pfipadné zavadé na
technice (selhani techniky), hrozi ekologickd havarie. V soucasné dobé je
prepracovani VJP velice ekonomicky naroc¢né. Druhou cestou je bezpecné,
dlouhodobé ulozeni VJP az do doby, kdy mira lidského poznani a pokrok
technologii doséhnou trovné potiebné k jejich ekonomickému a bezpeénému
vyuziti. Dnesni viyzkumy jsou tedy smérovany k nalezeni védomosti a na je-
jich zakladé vytvotfeni postupi, které zajisti trvalé a bezpecné ulozeni VJP.
Ulozisté tedy musi byt navrzeno tak, aby zajistilo bezpeéné uloZeni az do
doby, nez ulozené materidly prestanou byt nebezpecné pro okolni zivotni
prostfedi. To znamené na dobu cca 100 000 let.

V soucasné dobé se v celém svété uvazuje o uzavieni VJP do specidlnich
kontejnerti, které se ulozi v hlubinném tlozisti. Konstrukce tlozisté je na
obrazku 3.1. Umisténi tlozisté hluboko pod povrch ma vice divod. Hlav-
nim divodem je dlouhodoba geologické stabilita hlubinného ulozisté, kterou
zajisti kvalitni geologicky prizkum a vybér vhodné lokality. Zajisténi bez-
pecnosti ulozeného materialu pfed vstupem nepovolanych osob (nebezpedi
zneuziti teroristy) je také jednim z podstatnych diavodi. Relativné nevy-
znamnym ddvodem je snizeni ionizujiciho zafenim.

Zékladni myslenkou hlubinnych tlozist je snaha o dokonalé vyuziti kom-
binace pfirodnich a inzZenyrskych barier. Jednou z moznych konstrukci je
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Obrazek 3.1: Tlustracni schéma dlouhodobého ulozisté radioaktivnich od-
padi; zelend barva - piistupovy tunel, modra barva - servisni tunely, rtizova
barva - ukladaci tunely, ¢ervend barva - uklddaci kobky, oranzova barva -
vétraci Sachty

ulozeni kontejnertt do skalniho masivu. Nejmocnéjsi pfirodni barieru zde
tvori horninovy masiv, dlouhodobé spliiujici pozadavky na stabilitu. Velky
problém vsak predstavuje pritomnost podzemni vody. Dlouhodobym ptiso-
benim muze rozrusit vSechny inZenyrské bariery, nasledné vynést ulozené
nebezpecéné latky mimo prostor tlozisté a tim ohrozit zivotni prostfedi. Pro
minimalizaci pfimého vlivu podzemni vody na kontejnery a minimalizaci
poskozeni kontejnert pfi horotvornych procesech ve skalnatém masivu, bu-
dou kontejnery ulozeny do specialniho ltizka, viz obr 3.2. Problematika kon-
strukce 1tzka pro ulozeni kontejnert s VJP spadad do vyzkumnych aktivit
oznacovanych jako ,blizka pole* (near-field). Problematika migrace latek vy-
nesenych podzemni vodou z prostoru tlozisté spada do vyzkumnych aktivit
oznacovanych jako ,vzdélena pole“ (far-field).

Jako velice perspektivni material pro uloZeni kontejneri s VJP se jevi
materidl s nazvem bentonit. Bentonit velice vyraznym zptisobem zpoma-
luje prunik podzemni vody ze skalnatého masivu a oddaluje tak kontakt
kontejneru s podzemni vodou. Jedné se o jilovity material, ktery lze po vy-
suseni rozemlit na jemny prasek. Pouhym lisovanim ho lze zhutnit a vytvaret
tak z ného pevné bloky - cihly. Pouziti vétsich blokd bentonitu usnadiuje
a zrychluje praci pri ukladani jednotlivych kontejnerti. Pri znovu zvlhco-
vani se vysuSeny bentonit stava plasticky, nabyva opét svoji jilovitou formu.
Izoluje tak kontejner od drobnych deformaci skalnatého masivu pfi horo-
tvornych procesech. Dale pfi procesu zvlhéovani bentonitu dochéazi k jeho
bobtnani. Bobtnani spolu s plastifikaci zpisobuje vtlacovani plastifikova-
ného bentonitu do puklin v skalnim masivu a dochéazi tak k jejich utésno-
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Obrazek 3.2: Detail ukladaci kobky s bentonitovym lozem

/—\
Teplo Voda

Mechanika Chemie

Obrazek 3.3: Vazby mezi jednotlivymi procesy probihajicimi v bentonitovém
luzku

vani. Tento proces je z pohledu funkce bezpecnosti kontejneru pozitivni,
minimalizuje dals$i pronikani podzemni vody do bentonitového lizka a ke
kontejneru. Spada do vyzkumt zabyvajicich se tzv. ,samohojenim“ puklin
(self-healing of fractures) [70]. Bentonit také vykazuje velice dobré sorpéni
vlastnosti.

Znovu zvlhéovani (pusobenim vodnich par), nasdkéni (pisobenim ka-
palné vody) vysuseného bentonitu a dal$i zpétné vysuSovani vlivem tepla
generovanym VJP v kontejneru jsou velice slozité jevy, pfi nichz dochazi
k hydraulickym, mechanickym, tepelnym a chemickym procesim (THMC),
viz obr 3.3. Tyto procesy jsou vzajemné proviazané fadou vazeb, materia-
lovych parametrti, rovnic. Mnohé tyto vazby jsou silné nelinearni a mnoho
z nich dosud neni probadano na dostateéné tirovni [1], [23], [25]. Reseni re-

7N

alnych tloh problematiky THMC v plné §ifi, se vSemi vazbami, je proto
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v souCasné dobé nemozné.

Problematika THMC se proto rozdéluje na mensi ¢asti. Uloha vedeni
tepla a hydratace, bobtnani a hydratace, chemie, atd. Védecké tymy fesi
jednotlivé ¢asti rliznymi postupy. Vzajemna spoluprace a vymeéna ziskanych
informaci mezi jednotlivymi vyzkumnymi subjekty pfispiva k rychlejsimu
postupu praci, procesu poznani. Experimentatofi pfipravuji a realizuji ex-
perimenty, které vyuziji odbornici zabyvajici se zadkladnim vyzkumem. Od-
bornici zabyvajici se zakladnim vyzkumem hledaji rovnice, které popisujici
dané procesy a déje. Experimenty jsou také vyuzity k presnéjsi kvantifikaci
parametri vystupujicich v rovnicich. Vyse ziskané poznatky pak umoznuji
odbornikiim, zabyvajicim se modelovanim, stavbu modeld a ovéfeni jejich
vysledkt s provedenymi experimenty. Vzhledem k tomu, Ze se jedna o celo-
svétovy problém, pracuji na této problematice védecké tymy z celého svéta.
Dale prezentovany model byl vyvinut pod zastitou mezinarodniho projektu
Task Force on Engineered Barrier System (dale jen Projekt EBS).

Mnoho jednotlivet i tymt pouziva k feSeni této problematiky modelo-
vych systémi, se kterymi pracuji uzivatelskym zptisobem. Jsou tak odké-
zani na moznosti tohoto systému. V piipadé, ze v daném modelovém sys-
tému chybi potfebné vlastnosti, dalsi vyzkum je zna¢né problematicky. Tato
azce specializovana problematika je z autorova pohledu typickou oblasti, kde
m4 smysl vybudovat vlastni modelovy systém (v mnoha pfipadech jsou vy-
zkumné tymy tzce propojeny s tymy, zabyvajicimi se vyvojem modeli). Jed-
nim ze zakladnich pozadavku kladenych na modelovy systém je jeho snadna
modifikovatelnost, ktera zajisti jeho rychlé tpravy a rozsifovani. Tento po-
stup umozni zohlednéni dalsich dil¢ich procesi, rozsifeni systému resenych
rovnic.

Vstupem do Projektu EBS se zrocily autorovy zkuSenosti jak z praci
na modelech filtra¢niho proudéni podzemni vody [90], [85], [83], [81], tak
z praci na modelech prostupu tepla a vlhkosti textilnimi materialy [100], [99],
[98], [97]. Z rozsahlé problematiky THMC byly préce zaméfeny na vystavbu
a otestovani modelu pro feSeni tloh TH - transport tepla a vlhkosti.

Casto se TH tloha fesi jako dvé ,samostatné“ tlohy, transport vlhkosti
a vedeni tepla. Vazba mezi témito Glohami je pouze na drovni vzajemného
ovliviiovani koeficientt. Pro transport vlhkosti v poréznim prostfedi se uva-
Zuje kapalna a plynna faze (vodni para). Vazana voda se uvazuje explicitné,
prestoze hraje pravé pro bentonit (na rozdil od béznych poréznich materi-
alt) dominantni roli. Saci vlastnost a ,afinita® bentonitu k vodé je vyjadiena
retencéni kfivkou, kterd je pro tento pripad extrapolovana z kapildrniho re-
Zimu, pro rezim fizeny sorpci (pomoci Kelvinova vztahu mezi sacim tlakem
a relativni vlhkosti v plynné fazi). Pfi tomto popisu vSak nelze adekvatné
interpretovat rozdily mezi mnozstvim vody vyjadienym saturaci a mnoz-
stvim vody vyjadrenym hmotnostnim zlomkem. Komplikovana je i realizace
transportu vody generovaného teplotnim spadem, vysusSovanim. Toto bylo
prokdzano vypocty na modelech realizujicich experimenty BenchMark 1.1
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[64] a BenchMark 1.2 [65], kdy pocateéni ¢ast experimentu probihala bez
pritomnosti kapalné vody. Pocateéni ¢ast experimentu bez piitomnosti ka-
palné vody vsak trvala pomérné kratkou dobu a odchylkam, které modely
v tomto Casovém intervalu vykazovaly, nebylo mozné urcit jednoznacnou
pri¢inu. Pro podrobnéjsi prozkoumani tohoto déje byl definovan a proveden
experiment BenchMark 1.3 [66], ktery Tesi tlohu tepelné zatéze bez hydra-
tace na dostatecné dlouhém casovém intervalu.

Model popsany dale v této kapitole ma vSechny predpoklady tispésné vy-
fesit modelovou tlohu experimentu BenchMark 1.3. Re$i provazanou alohu
transportu tepla a vlhkosti, pfiemz voda je distribuovana mezi dvé faze,
vodni para v pérech mezi zrny bentonitu a voda vazand v zrnech bento-
nitu (pevna faze), s nerovnovaznou interakci mezi obéma fazemi a souviseji-
cim latentnim teplem [28], [29]. Vhodnost tohoto postupu prokazuje model
s oznacenim VIPER, zaloZeny na podobném principu. Vyvoj modelu VIPER
probihéd pod vedenim Prof. Krshna [39], [40].

Lze ocekavat, ze model popsany v této kapitole nebude prilis tspésny,
pfi modelovani experimentd BenchMark 1.1 a BenchMark 1.2, ve kterych se
vyskytuje voda v kapalné fazi. Zohlednéni tohoto a dalsich déju je planovano
pro budouci vyvoj modelu.

Postupny vyvoj modelu, ptridavani dalsich dé&ji, by nemélo znamenat
novy vyvoj programového kédu - novou implementaci. Bylo by vhodné vyu-
7it moderni metody programovani napt. objektové programovani [19], [14],
[12], [8] a v co nejvétsi mife zajistit znovupouzitelnost jiz napsanych progra-
movych kédt.

Autoruav podil na projektu

Projekt lze rozdélit do tii oblasti; teoretické, implementacni a aplikacni.
Autor se aktivné podilel na v8ech téchto oblastech.

Teoretickd cast vychazi z praci zabyvajicich se tlohami vedeni tepla
a vlhkosti v textilnich materidlech fesenych v ramci Vyzkuného centra ,, Tex-
til“ dokumentovanych vyzkumnymi zpravami [100], [99], [98], [97]. Na pro-
jektu spolupracovali Prof. Dr. Ing. Jifi Maryska, CSc., Prof. Ing. Lubos
Hes, DrSc., Ing. Petr Ralek, PhD., Ing. Jan Sembera, Ph.D. a Ing. Josef No-
véak, Ph.D. Ziskané zkusenosti byly preneseny do problematiky modelovani
procesi v bentonitu a umoznily tak rychlejsi postup. Na teoretické ¢asti zo-
hlednujici procesy v bentonitu pracoval autor spoleéné s Doc. Ing. Milanem
Hokrem, Ph.D.

Implementacni ¢innost je z prevazné vétsiny autorovym dilem. Jednoti-
cim prvkem celého modelu je autorem vytvorena ,Metodika implementace
metody koneénych prvkit DF2EM* [96]. Metodika DF?FEM umoznila efek-
tivni zapojeni studentti Lukase Vodnarka, Jana Lisala, Jana Edera, Petra
Svuba a Martina Kopecka. Studenti fesili diléi implementaéni tlohy v ramci
svych bakalafskych a diplomovych praci [71], [41], [18], [63], [37]. Pii im-
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plementaci kédu ,,parseru funkci“ byly pouzity upravené zdrojové kddy, je-
jichz autor je Leigh Brookshaw [7]. Pfi implementaci kédu pro feseni sou-
stav linearnich rovnic byly pouzity upravené zdrojové kédy Prof. Timothy
A. Davise [9], [10], [11]. Dale byla v oblasti linearni algebry vyuzita podpora
Prof. Ing. Miroslava Tamy, CSc. a Doc. Dr. Ing. Miroslava Rozloznika.

Autor se vyznamnou mirou podilel i na aplika¢ni ¢asti projektu. Je spolu-
Fesitelem zakazky SURAO ¢. 2006/033/SKo v ramci Projektu EBS ,, Prove-
deni modelovych vypoctu v ramci projektu EBS a ucast pri jeho hodnocent®
jejimz tesitelem je RNDr. Jifi Slovak. Prof. Dr. Ing. Jifi Maryska, CSc.
a RNDr. Jifi Slovak zajisfovali manazerskou ¢ast projektu. Vlastni vypo-
Cty realizoval autor spole¢né s Doc. Ing. Milanem Hokrem, Ph.D. Ing. Jan
Sembera, Ph.D. se projektu téastnil jako konzultant. Postup praci na této
zakazce dokumentuji vyzkumné zpravy [95], [94], [93].

Nedilnou soucasti projektu byla i prezentace dosazenych vysledkt na
mezinarodnich konferencich. Autor se vyraznym podilem podilel na tvorbé
prispévki na konferencich [121], [122], [120]. VSechny tyto pfispévky osobné
prezentoval.

3.2 Zakladni rovnice

Provazany déj neustaleného vedeni tepla, difuze vodnich par a nerovnovazné
interakce mezi vodnimi parami a vodou sorbovanou v bentonitu je obecné
popséan soustavou tii diferencialnich rovnic.

or oC,

(3.1)

¢o(T, Ca, C) 5 = X(T.Ca. Co) 57 = V. (NT.Ca, G)VT)
aC, oC, €
€ 8t + (1 - G)W = V. (;DQ(T, Ca, Cb)vca) 5
190G, Ca
EW <C&OO(T) - SO(T7 Cav Cb)) 7(T7 Caa Cb) 9

kde hledané neznamé jsou T teplota, C, koncentrace vlhkosti ve vzduchu
mezi bentonitovymi zrnky, a C} koncentrace vlhkosti v zrnech bentonitu.
Oblast Feseni je oznacena € s hranici I'. Uloha je definovana na prostorové
proménné x = {x,y, z}. Déle pak t je ¢as, ¢,(T, Cq, Ch) je tepelnd kapacita,
X(T, Cy, Cy) je vyparné/kondenzacni teplo, A\(T, Cy, Cy) je soudinitel tepelné
vodivosti, € je porozita, T je tortuozita, D,(T,C,, Cp) je diftzni koeficient
vodnich par ve vzduchu, C1%(T) je koncentrace vlhkosti nasyceného vzdu-
chu v pérech, ¢(T,C,,Cyp) je inverzni sorpéni kiivka, a v = (T, Cq, Cp)
je koeficient rychlosti vymény vody mezi vzduchem a bentonitem. Funkce
Cl0 . ¢,y A, X, Do @y musi byt kladné a omezené.

Reseni tlohy popsané soustavou diferencialnich rovnic (3.1) bude hle-
déno na oblasti © s hranici I. Soustava diferencidlnich rovnic (3.1) je do-
plnéna okrajovymi podminkami. V modelu jsou uvazovany tii standardni

59



typy okrajovych podminek. Pro tento cel je uvazovano rozdéleni hranice I'
na tii disjuktni ¢astiI’ = I'y UT UTs.

Dirichletova okrajova podminka definuje teplotu Th(t), resp. koncentraci
vlhkosti C%(t) na hranici I'y

) = Tp(t)
Iy . .
Calxt) = Cpln) X (32)
Neumannova okrajovd podminka definuje tepelny tok g¢r(t), resp. tok
vlhkosti g¢, (t) pres hranici I's

AVT(x,t)n = qr(t)

Davca(xa t)'n = dc, (t) xelz (33)

kde n je vnéjsi normala hranice I's.

Newtonova okrajova podminka definuje tepelny tok generovany teplot-
nim spadem T — Ty (t), resp. tok vlhkosti generovany spadem koncentrace
vlhkosti C, — Cfj,(t) na hranici I's

AVWTn+orp(t)(T—Tw(t) = 0 or(t) > 0 r
DoVCam+00,(t)(Ca—CL(E) = 0 og,(t) >0 X3
(3.4)
Pocatecni podminky jsou definovany obecnymi funkcemi na oblasti 2
T(x,0) = T,(x)
Ca(x,0) = X) x€Q (3.5)

Co(
Co(x,0) = Cl(x)

které jsou bud zndmé (napiiklad konstantni) nebo jsou ziskdny vypoctem
ulohy ustaleného déje.

Aplikace metody koneénych prvki pro feseni soustavy rovnic (3.1) s okra-
jovymi podminkami (3.2), (3.3), (3.4) a po¢ateénimi podminkami (3.5) byla
podrobné popsana v fadé vyzkumnych zpriav. Mezi nejvyznamnéjsi patii
vyzkumné zpravy vypracované v ramci Projektu EBS [95], [94] a [93].

Vysledkem aplikace metody koneénych prvki je soustava linearnich rov-
nic (SLR). Matice SLR vytvafend timto modelem je nesymetricka, fidka
a ma blokovou strukturu, viz obr. 3.4 [67].

3.3 Implementace modelu

Pfi implementaci tohoto modelu bylo pouzito ponékud odlisné kritérium,
nez u predchozich dvou modeld. Jako kritérium byl zvolen ,¢as nutny pro
ziskani vysledk“. V tomto pfipadé vsak nejde ,,pouze” o ¢as vlastniho béhu
programu, ale celkovy ¢as od definovani problému po ziskani vysledkt. Tedy
vcéetné vyvoje modelu. Pokud je model stavén pro co nejvyssi vypocetni
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Obrézek 3.4: Struktuta globélni soustavy TH tlohy

rychlost, obsahuje fadu specialnich postupt a zjednoduseni - optimalizaci,
jejichz dalsi pouzitelnost je velice problematicka. Tuto skutecnost charakte-
rizuje znamy citat Prof. Donalda Knutha:

» We should forget about small efficiencies, say about 97% of the time:
Premature optimization is the root of all evil.“

Pro dany konkrétni piipad sice pfinaseji specialni postupy a zjednodu-
Seni rychlejsi postup vyvojovych praci a rychlejsi vykonavani programového
kédu, ale vyrazné prodluzuji vyvojové prace v pripadé, kdy dojde k za-
sadnéjsi zméné. Kazda modifikace modelu zacind s minimélnimi podklady,
témér jako novy model. Tato situace je vsak pfi stavbé védecko-technickych
modelti velice casté.

Resenim snadného a rychlého vyvoje modelii je nalezeni obecnych po-
stupi. Na zakladé téchto postupt pak lze definovat obecné pouzitelny mo-
delovy systém. Obecné postupy vsSak byvaji velice komplikované a v pro-
gramech, které je realizuji, je nutné oSettit vSechny eventuality. To vyza-
duje velké mnozstvi rutinni préace, kterd ale presto vyzaduje soustiedéni
a presnost. Proto se od pocatku stavby obecné pouzitelného modelového
systému predpokladalo zapojeni studenti do vyvoje. Studenti predstavuji
pfi dobrém vedeni velky potencidl kvalitni védecké prace. Vyuziti tohoto
potencidlu zéavisi na vhodném rozélenéni problému na mensi a jednodussi,
pro studenty zvladnutelné c¢asti. Jako idedlni programatorsky nastroj, ktery
umoznuje takovéto ¢lenéni je objektové programovani. Podle schopnosti stu-
dentt a jejich dosazeného vzdélani jim je pridélovan prislusny prostor pro
realizaci. Na bakalafském stupni studia mohou studenti pracovat na arovni
jednotlivych tiid, vytvaret vlastni metody a rozsifovat datové prvky danych
t¥id. Na magisterském stupni studia mohou studenti pracovat na drovni
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navrhu t¥id, vytvaret vlastni tfidy (nejéastéji dédénim od dodanych zaklad-
nich t¥id), realizujicich potfebnou ¢ast modelu. Na doktorandském stupni
studia jiz studenti mohou pracovat na trovni vlastnich programovych pro-
jektt. Na druhou stranu, zaclenéni studentti do praci na vétsich projektech,
vede k jejich lepsi stimulaci a vétsi zodpovédnosti. Tymova prace, nutnost
komunikovat a prizptisobovat se okoli je velice cennou zkuSenosti. Zapojeni
studentd do vyvoje prineslo zakladni pozadavky na programatorsky jazyk.
Melo by jit o jazyk robustni, konzistentni s dokonale oSetfenymi chybovymi
stavy.

Prezentace vysledki ve vhodné grafické formé je velice ndzorna a tedy
efektivni. Pro specidlni pfipady zobrazeni vysledkti vsak mnohdy neexistuje
prislusny nastroj. Pak nezbyva, nez-li takovy nastroj realizovat vlastnimi
silami. Je jednim z pozadavki na programovaci jazyk tedy bude i dostupnost
a snadné pouzitelnost grafickych knihoven.

Dalsimi pozadavky pak budou: moznost vyuziti paralelismu, schopnost
snadné prace s pocitacovymi sitémi a umoznéni vypoctu na pocitacovych
clusterech.

Poslednim pozadavkem je co nejlepsi zazemi programovaciho jazyka.
Tim je myslena snadné dostupnost a Gplnost dokumentace programovaciho
jazyka, moznost ziskani nazornych vyukovych materiali, moznost ziskavani
informaci pomoci diskusnich fér atd.

Vyse uvedené pozadavky vedly k rozhodnuti, implementovat modelovy
systém v jazyku JAVA.

Tato volba ale mé dvé nevyhody:

e Prvni nevyhodou je o néco nizsi rychlost vykonévaného kédu oproti
jazykim C/C++ nebo Fortran. S tuspéchem zde lze vyuZit obecné
akceptované tvrzeni, Ze program stravi 90% casu vykonavanim 10%
programového kédu. Pro modely zalozené na metodé koneénych prvki
predstavuje onéch 10% programového kédu feseni soustav linedrnich
rovnic - SLR. V realnych tlohdch (které vedou na rozséhlé a Spatné
podminéné SLR) je tento pomér dokonce jesté vyraznéjsi. Pii feSeni
realné ulohy popsané v kapitole 2.4, bylo provadéno ¢asové profilovani.
Bylo zjisténo, ze celkovy cas spotfebovany na feseni SLR predstavoval
95% z celkového casu.

Pro tento projekt z toho plyne, Ze bude vhodné umoznit ponechani
kédu realizujici feseni SLR mimo tento projekt. Vzhledem k obséhlosti
a vysoké specifi¢nosti problematiky feSeni SLR je takovy postup velice
vhodny. Podrobnéji je tento problému popsan v kapitole 3.2.

Dalsi skutec¢nosti eliminujici tuto nevyhodu je, Ze rozvoj jazyka JAVA
prinési stale vétsi rychlost vykonavaného kédu. Velkym skokem bylo
zavedeni nové generace JAVA HotSpot klientt1, zaloZzenych na techno-
logii JIT (Just In Time).
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e Druhou nevyhodou jsou neprili§ rozsédhlé knihovny pro védecké vypo-
¢ty. Tato nevyhoda je zpusobena relativni novosti jazyka JAVA a po-
¢atecni nedivérou védecké obce. Piesto se lze setkat se stale Sirsim
pouzivanim tohoto perspektivniho jazyka. Velkym problémem je zde
zména z ,mysleni v algoritmech* na ,mysleni v objektech“. Velkou roli
zde hraje pfichod novych mladych pracovniki, ktefi jiz maji zazity ob-
jektovy pristup, do védeckych tymid. To lze dokumentovat napriklad
projekty JMP [27], JAMA [30], MatrixMarket [5], JLaPack [13].

Objektovy navrh vychazi z postupt publikovanych v [16], [17], [48], [51],
[52], [56]. Cenné zkuSenosti byly ziskdny studiem projektii zabyvajicich se
implementaci metody kone¢nych prvka [31], [58], [36], [69], [50]. Ziskané
zkusenosti byly dale rozvinuty do jesté vétsi obecnosti a Sirsi pouzitelnosti.
Vznikl tak zaklad obecného popisu vypoctu, zalozeného na metodé konec-
nych prvkd. Tento obecny popis standardizuje jednotlivé kroky pii stavbé
nového modelu a lze ho oznacit za metodicky postup. Bylo mu proto dano
jméno ,,Metodika DF?EM*“ (Developers Fab Finite Elements Method). Pro
umoznéni vyuziti Metodiky DF2EM i zahrani¢nimi pracovniky je vivoj,
nazvy jednotlivych ¢asti (t¥idy, metody a proménné) a dokumentace, v ang-
lickém jazyce. Pro zajisténi jazykové jednotnosti této prace, jsou v této praci
pro nejdulezitéjsi ¢asti (t¥id a metod) pouzity jejich ceské preklady.

Zapojeni vice pracovnikl - studentti, do vyvoje modelu sebou piineslo
nutnost efektivné predchazet konfliktim vyplyvajicim z prace vice pracov-
nik na stejném projektu a rychle fesit pripadné konflikty pii sdileni vy-
sledkti jejich prace, sdileni zdrojovych kédi. Teoreticka ¢ast, definovani stan-
dardii spole¢né prace vychazi z [47]. Pro praktickou realizaci, spravu zdrojo-
vych text, byl zvolen program Subversion [68]. Program Subversion pracuje
na modernim principu , Okopiruj-Uprav-Slouéi“ (,,Copy-Modify-Merge*)
a umoznuje tak spolupraci vice pracovniki s minimalnim vzijemnym ome-
zovanim.

Velice silnym nastrojem, ktery poskytuje jazyk JAVA, je technologie
dynamického nahravani t¥id [49]. Metodika DF?EM definuje pouze obecné
vlastnosti t¥id - abstraktni tfidy. Navazujici projekty pak dédénim definuji
potomky danych abstraktnich tr¥id. Tyto podédéné t¥idy jsou uloZeny mimo
prostor Metodiky DF2EM a jsou nahravany az pii béhu programu. Tento po-
stup vyrazné omezuje moznost zavleceni chyby. Zaklad je pevné definovan,
dikladné otestovan a nedochézi k jeho zménam.

S vyhodou jsou pii implementaci pouzity standardy ,extrémniho pro-
gramovani® [4].

3.3.1 Zakladni ¢asti modelu

Zakladem, na kterém byl vystavén model procesti v bentonitu, je Metodika
DF2EM. V této metodice jsou definovany zakladni t¥idy, jejich vlastnosti
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Obrazek 3.5: Diagram t¥id Metodiky DF?EM:; zde uvedeny obrazek je pouze
ilustracni. Ve vétsim provedeni je uveden v priloze A.3 na strance 109

a vazby mezi témito zdkladnimi tfidami. TTidy jsou definovany zcela obecné
a umoznuji snadnou implementaci modelu zalozeného na libovolné formu-
laci metody koneénych prvki. Metodika DF?EM vychazi ze zasad datového
modelovani [62]. Sjednocuje pFistup pii stavbé modeld vytvorenych autorem
této prace s jinymi modely, zaloZenymi na béazi metody konec¢nych prvki.
Za ,klasické“ modely zaloZené na metodé koneénych prvka lze povazovat
zejména modely tymu Prof. Zienkiewicze [72], [73], [74].

Metodika DF?EM

Metodika DF2EM je rozé¢lenéna' do 21 balicktl, v nichZ je celkem uloZeno
109 tfid. Balicky soustieduji t¥idy, které jsou navzajem tzce svazané, viz ob-
razek 3.5. Celd Metodika DF?EM je velice rozsahld s mnozstvim vazeb
a vykresleni kompletniho diagramu tfid UML [60] by bylo zna¢né nepie-
hledné. Proto byly na obrazku 3.5 (nebo ve vétsim méfitku v piiloze A.3 na
strance 109) vykresleny pouze nejdilezitéjsi balicky, t¥idy a vazby realizujici
zékladni funkce modelu.

! Aktuélni stav ze dne 28.8.2007
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Metodika DF?EM dale obsahuje zakladni nastroje, tiidy realizujici vstup
dat, ¢teni fidiciho souboru, ¢teni soubort siti v riznych formatech a dalsi
universalné pouzitelné nastroje.

Balidek iloha obsahuje nejvyssi tfidu zastresujici cely projekt, t¥idu Ulo-
ha. T¥ida Uloha je sloZena ze tii rozsédhlych vstupnich struktur (tfid Sit,
Scéna¥ a Material), jedné vystupni struktury (tfida Vysledky) a tfidy
Formulace realizujici konkrétni vypocet danou formulaci MKP.

Balicek aloha obsahuje tfidy, realizujici zakladni pomocné funkce. TTi-
da Protokol zajistuje pribézny vystup informaci o béhu programu. Ttida
RidiciDataUlohy zajistuje praci se vstupnimi fidicimi daty. V soucasné
dobé je podporovan pouze jeden mechanismus vstupu Fidicich dat, ¢tenim
ze souboru. Velice vhodnym formétem pro praci se vstupnimi fidicimi daty je
format XML. Zajistuje plnou obecnost zadanych dat a jejich logické ¢lenéni.
Popis struktury souboru vstupnich ridicich dat ve formatu XML je uveden
v priloze B.

Balicek sit obsahuje veskeré ti¥idy, realizujici diskretizaci feSené oblasti
- sit. TFida Sit zajistuje veSkerou praci se siti. Do sité lze vkladat nové uzly
a prvky, vyhledavat uzly a prvky podle pozadovanych kritérii a ziskavat
k nim pfistup.

Od konkrétniho zptisobu ulozeni uzli a prvkt v paméti je uzivatel od-
stinén. V soucasné dobé jsou realizovany dva zptisoby ulozeni uzld a prvkt
v paméti; v poli a pomoci generickych datovych typtu. Sit ukladajici uzly
a zdrojovy kdd je tak htre citelny. Generické datové typy jsou pomalejsi, ale
zdrojové kody jsou velice kratké a tim i prehledné. Generické datové typy
jsou relativné novou technologii a stale dochazi k jejich vyvoji. Velice slibné
se jevi moznost indexovani, kterd by méla zrychlit jejich praci.

Balicek sit dale obsahuje databézi typu prvki, t¥idy Usecka, Trojihel-
nik, atd. Vsechny tyto tfidy maji spole¢ného predka, tfidu Prvek

T¥ida KédovéCislo predstavuje vazbu spojujici uzly a prvky se sousta-
vou linearnich rovnic (SLR). Princip této vazby je podrobnéji popsan déle,
v balicku formulace.

Balic¢ek scénat¥ - pii feSeni tloh neustdlenych déji, popisuje ptisobici
okrajové podminky ,vypocetni scénai“, tfida Scéna¥. Vypocetni scénaf je
seznam jednotlivych rezimd, tiida ReZim. ReZimem je myslen stav, kdy na
fesené oblasti ptisobi béhem daného Casového intervalu neménné okrajové
podminky, ti¥ida Okraj. Rezim je seznam téchto okrajovych podminek. Ca-
sovy interval rezimu se déli, pro dosazeni lepsi ¢asové aproximace, do néko-
lika vypocetnich krok.
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Ulohy ustalenych déji jsou podmnozinou tloh neustalenych déjt. Vipo-
Cetni scénaf je pro tento typ tloh tvoren pouze jedinym rezimem. Vypocetni
scénar ulohy ustaleného déje obsahuje jediny rezim, ktery je rozdélen na nula
vipocetnich kroki. Casovy interval rezimu je pak zadan nulovy.

Tiida Okraj je pouze abstraktni tfida. Okrajové podminky riznjch mo-
deld jsou velice rtiznorodé. Jedinym jednoticim prvkem je metoda
void zaved(Sit sit, Soustava soustava, Vektor rhs) a konstruktor
Okraj(String text_okrajové_podminky) S Gspéchem je zde vyuzita tech-
nologie dynamického nahravani tiid. Tiida je nahrana do paméti a jejimu
konstruktoru je predan textovy fetézec, definujici danou okrajovou pod-
minku. Zadani okrajové podminky textovym feté€zcem je zcela obecné. Je-
diné konkrétni okrajovid podminka je schopna spravné identifikovat a inter-
pretovat zadanou okrajovou podminku.

Balicek materidl - obecné zadani materidlovych vlastnosti raznych typt
tloh byl pomérné komplikovany problém. O to komplikovanéjsi, ze jednim
ze zakladnich pozadavkt bylo, mit moznost ménit materidlové vlastnosti
v pribéhu vypoctu. Materialové vlastnosti mohou byt proménné v ¢ase nebo
zéviset na feSenych proménnych.

Nejvyssi tfidou je tfida SeznamMateriald. Tato tiida zajistuje organi-
zacni praci s jednotlivymi materidly. Ve vétsiné fesenych tiloh ma vice prvki
shodné materidlové vlastnosti. Shodné materidlové vlastnosti jsou ulozeny
v instancich tfidy Material.

Tiida Material obsahuje seznam materidlovych parametrti a zajistuje
praci s nimi. Materidlové parametry realizuje tfida Parametr. Pocet mate-
ridlovych parametri, instanci tfidy Parametr, neni limitovan. Materidlovy
parametr pak muze byt skalar (napf. isotropni material), vektor (napf. or-
totropni material), matice (napf. anisotropni material). Jednotlivé prvky
materidlového parametru jsou zadany jako funkce, tfida Funkce.

Tiida Funkce je zadana pouze jako abstraktni tiida s abstraktni metodou
double vratHodnotu(double[] pole_proménnjch). Tiidy, vytvorené dé-
dénim od tfidy Funkce, musi tuto metodu prekryt, implementovat vypocet
funkéni hodnoty. Dale musi implementovat konstruktor KonkrétniFunkce (
String tvar konkrétni funkce). Textovy tvar zadavané funkce zajistuje
plnou obecnost. Nejjednodussi potomek tfidy Funkce je tfida
KonstantniFunkce.

Konstuktor KonstantniFunkce (String hodnota konstantni_funkce)
prevede vstupujici textovy fetézec na cislo ve formatu double a metoda
double vratHodnotu(double[] pole proménnjch) pak toto cislo vraci.
Ptevod z textového Tetézce se provadi pouze jednou, v konstruktoru. Volani
metody vratHodnotu tedy mé minimélni ¢asové naroky.

Nejkomplikovanéjsi potomek t¥idy Funkce je t¥ida ParserFunkce (Par-
ser (ang.) = lexikalni analyzator). Konstuktor ParserFunkce(String

66



tvar_konkrétni_funkce) zajiStuje pouze vstup a uloZeni textového fetézce
zadané funkce do prislusné instance. Metoda double vratHodnotu(double[]
pole proménnjch) pak provede lexikalni analyzu ( lexikdlni analyzator pro-
vadi prevod cisel v textovém tvaru ,,1.25“= 1.25, [1.25E2“= 125, reaguje
na zakladni matematické operace ,,+*“=soucet, ,,-“=rozdil, ,,**“=soucin,
,/“=podil, ,,"“=mocnina a obsahuje jednoduché funkce COS(), SIN(),
LOG(), LN(), EXP()). Pii vypoc¢tu funkéni hodnoty reaguje na textovym
popisem zadané proménné, jejichz hodnota je zadana v poli proménnych.
Text popisu jednotlivych proménnych, a poradi jejich umisténi v poli pro-
ménnych double[] pole prom&nnjch se definuje dédénim. (Projekt I.SE-
RIT pracuje se tfemi proménnymi 1" - teplota, C, - koncentrace vlhkosti
ve vzduchu mezi zrny bentonitu a Cj, - koncentrace vlhkosti v pevné fazi).
Lexikalni analyza umoziiuje pracovat se zcela obecnymi funkcemi. Je vSak
Casové narocnéjsi. Je tedy nutné peclivé zvazovat vhodnost jeji pouziti.

Vhodnym kompromisem mezi tfidami KonstantniFunkce a ParserFunk-
ce je vyuziti dédéni od tfidy Funkce. Potomci tfidy Funkce pak mohou rea-
lizovat Sirokou skalu funkci, které jsou implementovany ve zdrojovém kédu
metody double vratHodnotu(double[] pole_proménnjch). Prislusné kon-
stanty téchto funkci pak vstupuji do konstruktoru ve formé textového retezce
a jsou oddéleny napi. mezerou. Konstruktor provede jejich pfevod z texto-
vého tvaru do prislusnych promeénnych instance dané tfidy typu double.
Tento mechanismus zajistuje vysokou rychlost vypoctu a dostateénou obec-
nost, vykoupenou nutnosti implementace dalsi t¥idy.

Balic¢ek vysledky - précis vysledky lze rozdélit do dvou fazi. Prvni faze
predstavuje pfevod hodnot z vektoru feSeni ziskaného fesenim soustavy li-
nearnich rovnic. Zakladem pro ukladani vystupnich dat je abstraktni tfida
Vysledky. Jedna instance potomka tiidy Vjsledky uchovava jeden casovy
krok. Pfi vypoctech tloh neustalenych déju jsou reference na instance pred-
stavujici jednotlivé casové kroky ulozeny do pole. Délka pole a pocet ziize-
nych instanci je dan vypocetnim scénafem. Vzhledem k souc¢asnym paméto-
vym kapacitdm pocitaci jsou vSechna vypoctenad data uchovavana v pameéti
typu RAM. K uloZeni téchto dat dochazi az po jejich kompletaci na konci
vypoctu.

Tiida Visledky mé v soucasné dobé€ dva potomky, VjsledkyHodnoty
a VisledkySit.

Ttida VysledkyHodnoty zajiStuje pouze ulozeni hodnot, vypoctenych
v piislusnych entitach diskretizované oblasti (uzly, stény, prvky). Vazba mezi
entitami sité a ulozenymi vysledky je realizovana pies ptislusné indexy. Bé-
hem vypoc¢tu nesmi dochéazet ke zménam v siti. Nesmi dochéazet k pridavani
a odebirani uzld, k posuntim uzlt, k pfidavani a odebirani prvki.

Tiida VisledkySit pak kromé hodnot obsahuje i souradnice jednotli-
vych uzli a charakteristiky jednotlivych prvkd. Tato tfida uchovava jak
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vysledky tak i strukturu sité.

Druhou fazi prace s vysledky je postprocesingové zpracovani. Zejména
variantni a kalibra¢ni vypocty sebou nesou potiebu stale se opakujiciho vy-
hodnocovani vysledkt. Miize se jednat vypocet hodnot v konkrétnim bodé
prostoru, v pfipadé vypoctu na sitich rizné hustoty. Umisténi entity (uzlu,
stény, prvku) ve které je pozadovand veli¢ina vypoctena do pozadovaného
bodu prostoru je jednim z feseni. Vnasi vSak do vytvareni sité dalsi poza-
davky, které muzou byt tézko splnitelné. Elegantnéjsi feSeni je interpolace
s vyuzitim aproximacnich funkci, které byly pouzity ve vypoctu metodou
koneénych prvki.

Zakladem tfid realizujicich postprocesingové zpracovani je abstraktni
tfida Vystup. Samotné ulozeni zpracovanych vysledkt je implementovano
v potomcich této tiidy prekrytim abstraktni metody void uloz(). Pocet
instanci t¥id realizujicich postprocesingové zpracovani a vystup neni limito-
van.

Balicek formulace obsahuje tfidy realizujici vypocet jednoho ¢asového
kroku konkrétni formulaci MKP. Vzhledem k tomu, ze SLR generované
MKP jsou tidké, obsahuje tfida Formulace piepina¢ umoznujici praci se
SLR uloZenymi v hustém (jako dvourozmérné pole double[] []) nebo Fid-
kém formétu (ve formatu CRS - Compressed Row Storage nebo CCS - Com-
pressed Column Storage). Mechanismus kédovych ¢isel (tfida KédovéCislo
z bali¢kusit) umoziiuje jednoduchy prechod mezi ulozenim SLR v hustém
nebo fidkém formatu. Tato moznost se velmi osvédcila pri vyvoji a ladéni.
P1i ulozeni SLR v hustém tvaru je implementace relativné jednoduché. Lze
tak snadno a rychle ziskat vysledky, které umozni ovérit spravnost a Cas-
tecné i vlastnosti nové formulace. Pro redlné tulohy, které zpravidla vedou na
rozsahlé systémy SLR je tento postup nepouzitelny. Vypocet struktury ¥idké
SLR, nalezeni poc¢tu a polohy vSech nenulovych prvki, je pro nékteré for-
mulace velice komplikovany. Moznost porovnani SLR vytvorenych v hustém
formatu poskytuje cenné informace pro efektivni vyladéni, nalezeni progra-
matorskych chyb.

Vlastni feseni SLR je z modelu vyclenéno. Je to ddno tim, ze feseni SLR
predstavuje samostatnou, rozsahlou a logicky vyc¢lenénou oblast a pro sdileni
dat lze pouzit jednoduché rozhrani. Propojeni mezi modelem a feSicem SLR
je realizovano na nékolika trovnich.

Externi fesi¢ - Model a feSi¢ jsou dva nezavislé spustitelné programy. Po
sestaveni SLR ji model ulozi do souboru. Nésledné vyvola spustitelny
soubor Fesi¢e SLR, ktery si SLR naéte z daného souboru. Resi¢ SLR
vytesi. Vysledky ulozi opét do souboru a preda fizeni zpét modelu.

Vyhodou tohoto TeSeni je snadné provedeni, kdy prace s textovymi
soubory je soucasti snad kazdého programovaciho jazyka. Dale je vy-
hodou i snadnd identifikace problému. Model a TeSi¢ jsou zcela neza-
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Kod

vislé a v pripadé problému lze snadno nalézt jeho pfi¢inu. Nevyhodou
je nizsi rychlost béhu modelu. Kazdé vyvolani spustitelného souboru
a neustalé alokovani a uvolnovani paméti pii feSeni rozsahlych SLR
spotiebovava znacnou ¢ast strojového vykonu.

Specialni variantou je nahrazeni komunikace pfes soubor sifovou ko-
munikaci. Model a fesi¢ jsou opét dva nezavislé spustitelné programy.
Pracuji na dvou pocitacich propojenych pocitacovou siti. Komunikace
mezi modelem a FeSicem probihé pfes sifové rozhrani (socket).

Vyhoda sitové komunikace modelu s fesi¢em SLR je moznost sdileni
vypocetniho ¢asu superpocitac, ptipadné moznost vyuzit pocitacovy
cluster. Nevyhoda je nutnost pouziti programovaciho jazyka, ktery
podporuje praci se sitovym rozhranim.

resice je prilinkovan ke kédu modelu - Programovy kéd modelu
a tesice je slinkovan do jediného spustitelného souboru. Model vola
piislusny podprogram (proceduru, metodu) realizujici feSeni SLR.

Vyhodou je maximalni efektivnost pti volani feSice SLR a kompaktni
provedeni modelu. Nevyhodou je, ze jak programovy kéd modelu tak
Fesice musi byt kompatibilni, je mozné jejich slinkovani. Tato schop-
nost zavisi od vyrobctl programovacich jazykt. V pfipadé problémi je
feseni velice komplikované. Obtizné se identifikuje, zda za problémy
stoji chyba v kédu modelu nebo v kédu fesice nebo zda jde o skrytou
nekompatibilitu mezi linkovanymi kédy.

Vlastni implementace resi¢e - Doposud byly uvazovany obecné fesSice

SLR. Zajimavou alternativou k obecnym feSi¢im soustav linearnich
rovnic predstavuji fesi¢e optimalizované specialné pro dany typ tlo-
hy [123], [124]. S Gspéchem tak lze vyuzit znalosti o struktufe SLR. Ve
skutecnosti nejde o zcela novy fesi¢, ale o modifikaci obecného FeSice.
Dusledky této optimalizace jsou uvedeny na zac¢atku kapitoly 3.3.

Vyhodou je vyssi rychlost feSice a tedy i modelu. Nevyhodou vyssi

pracnost pri implementaci feSi¢e pouzitelného pouze pro dany typ
SLR.

Projekt MK P

Projekt M K P je roz¢lenén? do 31 balickd, v nichz je celkem ulozeno 96 tiid.
Jsou v ném ulozeny vSechny doposud implementované formulace MKP (pri-
marni pro skalarni veli¢inu, primarni pro vektorovou veli¢inu, smisena, smi-
Send hybridni, specidlni variantu smisené hybridni tzv. uzlo-sténovou).

Je zde nutné zminit, Ze tento projekt je ,vyvojovy*. Slouzi pro zjistovani
specifik a spoleénych rystu jednotlivych formulaci z pohledu programového

2 Aktualni stav ze dne 28.8.2007
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zobecnéni. Prozatim tak jsou jednotlivé formulace schopny pracovat s riz-
nou mnozinou prvki a aproximacnich a testovacich funkci nad témito prvky.
Napriiklad primarni formulace pro skalarni veli¢inu je implementovana pro
trojuhelnikové a ¢tytthelnikové prvky pro feSeni dvoudimenzionalnich tloh
a Ctyfsténné prvky (tetrahedrony) pro FeSeni trojdimenzionélnich tloh s li-
nearnimi aproximaénimi a testovacimi funkcemi (Lagrangeovy prvky L1).
Pro trojuhelnikové prvky pro feSeni dvoudimenzionalnich tloh jsou k dispo-
zici dalsi typy aproximacnich a testovacich funkci (Lagrangeovy prvky L2,
L3 a Hermitovy prvky H').

Uspésnost implementace je ovéfovana na jednoduchych oblastech (étver-
cové, piip. obdélnikové s hrubym délenim) s jednoduchymi okrajovymi pod-
minkami. S postupem ¢asu bude pfibyvat projektt (jako Projekt ISERIT)
vyuzivajich zde implementované formulace. Naplni téchto projektd pak jiz
bude pouze drobné pfizptsobeni konkrétni tloze (doplnéni konkrétnich ve-
li¢in v pfislusnych jednotkach) a provedeni detailniho otestovani.

Projekt FGX

Projekt FFGX realizuje grafickou prezentaci vypoctenych vysledkt. Je roz-
¢lenén? do 18 balick, v nichz je celkem uloZeno 47 tiid. Cilem tohoto pro-
jektu neni vytvaret systém pro zobrazovani vysledkt - graficky postprocesor.
Takové (i velice dokonalé) systémy lze ziskat i zdarma. Velice propracované
jsou napiiklad systémy GMSH [24] a NetGen [61]. Zajimavy je i projekt
Triangle [59].

Projekt FGX ma dva cile:

e Prvnim cilem je pfimé propojeni vypocetniho jadra modelu s grafic-
kym rozhranim. Pfimé propojeni vypocetniho jadra modelu s grafic-
kym rozhranim umoznuje prubézné zobrazovani vysledkt. Pribézné
zobrazovani vysledku je vyhodné zejména pri feSeni ¢asové zavislych
d&jti. Vypocetni ¢as téchto tloh vétsinou velmi dlouhy. Casto, zejména
na pocatku pfi definovani ulohy, jsou vstupni data zadana netplné
(chybi ¢ast okrajovych podminek nebo byly okrajové podminky $patné
interpretovany) nebo dokonce zcela Spatné (materidlové parametry
byly zadany v jinych nez o¢ekavanych jednotkach). Vysledky pak jsou
samoziejmé také Spatné. To, Ze vysledky jsou Spatné, lze vétsinou po-
znat jiz na prvni pohled.

Moznost priitbézné kontroly vysledktt umozni zastavit vypocet v oka-
mziku identifikace chyby. V pfipadé, Ze je chyba ve vypoctu identifiko-
vana v pocateéni fazi vypoctu lze usettit velkou Céast strojového casu.
Pokud by totiz vypocet nebyl zastaven a pokracoval by dale, dalsi
ziskané vysledky by byly také Spatné a nebylo by je mozné pouzit.

3 Aktualni stav ze dne 28.8.2007
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-1 ISERIT.Uloha

Scénar

Rezim ,
| AbstraktniOkraj [ " ‘ Okraj ‘

SeznamMaterialu
 AbstraktniMaterial [ Material |

AbstraktniFormulace - ﬂ Formulace |

Vysledk
AbstraktniVystup ;1 Vystup |

Obrazek 3.6: Schéma stavajici organizace vypoctu

e Druhym cilem je moznost realizovat vhodné, drobné, grafické ,apravy*
vysledkt. Jednd se o specidlni postupy prezentace specifickych vy-
sledkil, predstavujici specidlni grafické nastroje.

Pri realizaci téchto ,aprav‘ je nutné postupovat velice obezietné.
Snadno miize dojit k chybné interpretaci vysledkt. Idedlni je moznost
interaktivni prace, kdy si uzivatel vybira konkrétni graficky nastroj
a porovnanim zvazuje jeho vhodnost. Typickou ukéazkou je autorem
vedena diplomova prace postavend na Metodice DF?EM a poté za-
fazena do Projektu FGX [71].

Projekt ISERIT

Vlastnimu modelu procesii v bentonitu bylo dano jméno Projekt ISERIT.
Vyuziva vise popsané Metodiky DEF2EM , Projektu M K P a Projektu FGX.
Projekt ISERIT je roz¢lenén* do 6 balicki, v nichz je celkem uloZeno
24 trid. Z toho je ale 8 t¥id realizujicich implementaci okrajovych podminek
a 4 tfidy realizuji vystup vysledkt. Schéma organizace vypoctu a vzajené
vazby mezi Metodikou DF?EM a Projektem ISERIT je na obrazku 3.6.
Nejrozsahlejsi (mé nejvice programovych fadki) je tfida Formulace. Je
to Casteéné dano tim, Ze nebyly pouzity Zadné optimaliza¢ni postupy, ale
jako hlavni kritérium byla zvolena prehlednost a logické fazeni zdrojového
kédu. Pro jeji velky rozsah byla logicky rozdélena do dvou ¢éasti - Formulace
a FormulaceJadro. Ttida FormulaceJadro je potomkem tiidy Formulace

4 Aktuslni stav ze dne 28.8.2007
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z Metodiky DF?EM. T¥ida Formulace je pak potomkem tiidy Formulace.

Ve tfidé FormulaceJadro jsou implementovany vypocty jednotlivych
skalarnich soucini (lokalnich matic) a jejich umistovani do pfislusnych bloku
v globalni matici. Implementace jednoho skaldrniho soucinu je provedena
jako jedna metoda. Ttida Formulace pak pfi implementaci jednoho ¢aso-
vého kroku zajisti sestaveni celé globalni matice pouze postupnym zavoldnim
téchto metod. Takovéto ¢lenéni usnadnuje ladéni, hledani programatorské
chyby, pri ovéfovacich vypoctech.

Nejvice tfid odvozenych od jednoho predka jsou tfidy realizujici okrajové
podminky. T¥dy jsou odvozeny od tiidy Okraj z Metodiky DF?EM.

Nejkrat$i implementaci (nejméné programovych Fadkid) mé tiida
Material. Je potomkem tiidy Material z Metodiky DF?EM. Rozsifuje tuto
t¥idu pouze o seznam nazvi materialid, které jsou pak pouzivany ve ttidach
Formulace a FormulaceJadro.

Uspésna implementace Projektu I.SERIT prokazala, ze vystavba obecné
pouzitelného modelového systému zaloZzeného na metodé kone¢nych prvki
je mozna a poskytuje ocekdvané piinosy. Kody implementované v réamci
Projektu ISERIT tesily pouze tlohy specifické pro tento projekt. Vytvoreni
potfebnych zdrojovych kddh bylo rychlé a snadné.

3.4 Vysledky

Vyse popsanym modelem, vytvofenym v ramci Projektu ISERIT jiz bylo
feSeno nékolik tloh. Vysledky byly prezentovany formou prispévka na kon-
ferencich [121], [122], [120] a v prubéznych vyzkumnych zpravach [95], [94],
[93].

Jako tloha pro prezentaci vlastnosti Projektu ISERIT a postupu pfi
sestavovani modelu realné tlohy byl vybran experiment s oznacenim Ben-
chMark 1.3 z Projektu EBS.

3.4.1 Experiment BenchMark 1.3

Kompletné cely experiment véetné vysledku experimentem ziskanych jsou
popsany ve zpravé [66]. Experiment BenchMark 1.8 byl navrzen labora-
tofi Hard Rock Laboratory (HRL) ve $védském Aspo. Samotny experiment
byl proveden Spanélskou laboratofi na Universitat Polite¢nica de Catalunya
(UPC) v Barceloné.

Popis experimentu

Schéma konstrukce experimentalni aparatury je na obrazku 3.7. Dva valcové
vzorky lisovaného bentonitu s primérem 38 mm a vyskou 76 mm jsou verti-
kalné umistény v experimentalnim zafizeni. Mezi vzorky je umistén valcovy
topny ¢len s primérem 38 mm a vyskou 50 mm. Topny clen je vyroben
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Obrézek 3.7: Schéma konstrukce experimentalni aparatury. (Schéma je oto-
éeno 0 90°. Ve skutecnosti je aparatura umisténa vertikdlné)

z médi, ve které je umisténo 5 elektrickych odporti. Odpory jsou piipo-
jeny na fizeny zdroj elektrického napéti. Hodnota odport a napéti na zdroji
umoznuji fidit vykon vyzareny odpory ve formé tepla v rozmezi 0 az 5 W.
K volnym postaviam bentonitovych vzorkd jsou pfiloZeny chladice. Chladice
jsou vyrobeny z nerezové oceli a fizenym pritokem chladici kapaliny vnitt-
nimi kanalky je jejich teplota udrzovana na konstantni teploté s presnosti
0.5°C. Pro zajisténi dobrého kontaktu mezi chladi¢i, bentonitovymi vzorky
a topnym ¢lenem je celd soustava stlacovana silou 70 az 75 N.

Sestava chladi¢i, bentonitovych vzorkd a topného ¢lenu je ovinuta ten-
kou latexovou membranou, pro zamezeni iniku vody ve formé vodnich par
z bentonitovych vzorkt. Tato izolace zajistuje, ze ztraty vody jsou mensi nez
0.1 g den—!. Déle je tato sestava umisténa do dutého polystyrénového valce.
Tento polystyrénovy valec minimalizuje tepelné ztraty z experimentalniho
zalizeni.

Bentonitové vzorky jsou vyrobeny z materidlu s oznacenim FEBEX. Ma-
teridlové parametry tohoto materidlu jsou specifikovany ve zpravé [65]. Ben-
tonitové vzorky jsou zhutnény lisovanim na hustotu 1630 kg m—3 za suchého
stavu. Hmotnostni podil vody ve vzorcich je 15.33 %.

Priubéh experimentu

Pocatecni teplota bentonitovych vzorki byla 22°C. Po spusténi experimentu
byl vykon topného clenu udrzovan na konstantni Grovni 2.17 W. Teplota
chladi¢i byla udrzovana na 30°C.

Experiment trval 168 hodin. Béhem experimentu byly priibézné méreny
a zaznamenavany pouze teploty v méficich bodech. Ty byly umistény v jed-
nom vzorku ve vzdalenostech 0 mm (mezi topnym ¢lenem a bentonitovym
vzorkem), 20, 38, 60 a 76 mm (mezi bentonitovym vzorkem a chladi¢em)
od topného ¢lenu. Ve druhém vzorku byl méfici bod umistén ve vzdalenosti
38 mm, tj. uprostied mezi topny ¢len a chladic. Tento mérici bod slouzil
pouze k ovéreni, Ze pribéh zmény teploty je u obou vzorki shodny.

Po této dobé byl topny ¢len vypnut a experimentélni zafizeni chladlo na
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Obrézek 3.8: Sif modelu experimentalni aparatury

teplotu chladica, tj. 30°C. Chladnuti trvalo 6 hodin.

Poté bylo experimentélni zarizeni rozebrano, bentonitové vzorky rozie-
zany na Sest Casti a zméfen jejich hmotnostni podil vody.

Vsechna naméfend data byla ulozena do piislusnych tabulek a byla pu-
blikovana ve zpravé [66].

Model experimentu

Prace na modelu experimentu BenchMark 1.3 mély néasledujici postup: zvo-
leni dimenze tlohy, vytvofeni sité z vhodnych prvki diskretizujicich fesenou
oblast, sestaveni vypocetniho scénafe nastaveni materidlovych parametri,
vlastni vypocet, vyhodnoceni vysledki.

Volba dimenze tlohy - vzhledem k tomu, Ze cilem experiment realizo-
vanych v ramci Projektu EBS je nalezeni vhodného matematického popisu
procestu probihajicich v bentonitu a urceni prislusnych materidlovych para-
metri, byl experiment BenchMark 1.3 definovan co nejjednoduseji. Tim, ze
jsou valcové vzorky zatézovany v ose, je mozné tlohu, pfi vhodné interpre-
taci tepelnych ztrat plastém, povazovat za jednodimenzionalni (1-D).

Tato skutecnost poskytuje velkou volnost pro volbu dimenze fesené mo-
delové tlohy. Po peclivém zvéazeni vSech faktl, byla tiloha feSena jako dvoudi-
mezionélni (2-D). Volba byla ovlivnéna: zkuSenostmi autora; poskytovanou
podporou a propracovanosti jednotlivych projektdt DF2EM, MKP, FGX
a ISERIT; a rozsdhlosti SLR na které tlohy jednotlivych dimenzi vedou.

Sit byla vytvorena pomoci systému GMSH [24]. Byla rozdélena do dvou
oblasti, viz obr. 3.8 (barvy jsou pouze ilustra¢ni). Dvé Sedé oblasti pred-
stavuji bentonitové vzorky (vertikalni rozmér Sedé oblasti 38 mm odpovida
priiméru a horizontalni rozmér 76 mm odpovida vysce vzorkii). Cervend ob-
last pak pfedstavuje topny ¢len (vertikdlni rozmér cervené oblasti 38 mm
odpovida priméru a horizontalni rozmér 50 mm odpovida vysce topného
¢lenu).

Pro diskretizaci byly pouzity trojuhelnikové prvky s linedrnimi aproxi-
macnimi a testovacimi funkcemi. Fiktivni tloustka byla u vSech prvki za-
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dana stejna, s = 0.02985 [m|. Fiktivni objem modelové (kvadrové) oblasti je
shodny s objemem realné (valcové) oblasti (bentonitovych vzorki a topného
¢lenu).

Vypocetni scénai ma nésledujici prubéh.

Prvni rezim byl pouzit pro vypocteni pocateénich podminek. Byl tedy
fesen jako ustalend uloha. Proto byla nastavena doba trvani rezimu na
0.0 hodin a bylo zaddno 0 vypocetnich krokt. Teplota byla zadana Di-
richletovou okrajovou podminkou na celé hranici fesené oblasti (na obrysu
sité, viz obr. 3.8) konstantni 7" = 20°C. Koncentrace vlhkosti ve vzduchu
mezi bentonitovymi zrnky byla zadana Dirichletovou okrajovou podmin-
kou na celé hranici feSené oblasti (na obrysu sité, viz obr. 3.8) konstantni
C, = 12.344 1073 kg m~3. Tato koncentrace vlhkosti ve vzduchu byla vy-
poctena z hmotnostniho podilu vody ve vzorcich. Prvni rezim odpovida
situaci, kdy experimentélni zarizeni je dostateéné dlouho umisténo v labo-
ratofi a jeho teplota, vlhkost vzduchu a bentonitovych vzorkt se ustali na
odpovidajicich rovnovaznych hodnotach.

Nasledujici ¢tyri rezimy byly FeSeny jako neustalené tulohy a predstavuji
situaci po zapnuti topného ¢lenu a chladiciho systému. Druhy rezim trval
1.0 hodinu a byl rozdélen do 20 vypocetnich krokt. Tteti rezim trval 9.0 ho-
din a byl rozdélen do 20 vypoéetnich krokt. Ctvrty rezim trval 90.0 hodin
a byl rozdélen do 20 vypocetnich krokid. Paty rezim trval 68.0 hodin a byl
rozdélen do 4 vypocetnich kroki. Teplota byla zaddna Newtonovou okrajo-
vou podminkou na boc¢nich sténach sité, viz obr. 3.8, T' = 30°C a o = 1.
or je bezrozmérny koeficient, ktery charakterizuje kvalitu prestupu tepla
mezi chladiéi a bentonitovymi vzorky. Zavisi na vice parametrech (pfitlacna
sila, drsnost povrchu chladi¢i, atd). Jeho hodnota proto byla stanovena kva-
lifikovanym odhadem. Pfedpoklada se, Ze elektricky vykon dodavany do top-
ného ¢lenu je bezezbytku preveden na teplo, které je rovnomérné rozlozeno
po celém objemu topného ¢lenu. Tato skutecnost je zaddna Neumannovou
okrajovou podminkou () = 2.17 W. Tepelné ztraty boc¢nimi sténami bento-
nitovych vzorkl a topného clenu jsou zadadny Newtonovou okrajovou pod-
minkou na vodorovné stény sité, viz obr. 3.8, T' = 22°C a op = 1.5 10~ 2.
Teplota T je zadana jako pocatecni teplota. Predpoklada se, Ze se jedna
o standardni teplotu laboratofe (tato informace neni v technické dokumen-
taci experimentu BenchMark 1.8 uvedena). op je bezrozmérny koeficient,
ktery charakterizuje kvalitu tepelné izolace. Zavisi na vice parametrech (kva-
lita kontaktu mezi bentonitovymi vzorky a polystyrénovou izolaci, tepelné
vlastnosti polystyrénové izolace, atd). Jeho hodnota proto byla stanovena
kvalifikovanym odhadem. Tok vlhkosti povrchem vzorki byl zadan Neuman-
novou okrajovou podminkou gc, = 0 kg m~2 na celé hranici fesené oblasti
(na obrysu sité, viz obr. 3.8). Tato podminka pfedstavuje dokonalé zaizolo-
vani oproti tniku vlhkosti z bentonitovych vzorki.
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Posledni, sesty rezim pfedstavoval chladnuti experimentalni aparatury
a byl fesen jako neustédlena tloha. Od predchozich ¢tyt rezimi se lisil pouze
absenci Neumannovy okrajové podminky pro teplo, odpovidajici vypnuti
topného clenu. Tento rezim trval 6.0 hodin a byl rozdélen do 6 vypocetnich
krokii.

Materialové parametry - v modelu byly zadany dva typy materiali.
Pro oba vzorky byly zadany nésledujici hodnoty materidlovych parame-
tru, které odpovidaji bentonitu s oznacenim FEBEX [32]:

o ¢, =2200p 4 (1,387 +732,5) [Tkg™'°C1
_ 0,57—1,28 —1.-1
1+e 0.1

x=0 [Jkg™']

e D,=1,410"° [m%s™!]

v =2,5.10"3 [kgm3s71]

o o= [1]
e 7T=20 [1]
o c=0,45 [1]

p=1630 [kgm™?]

Pro médény topny clen byly zadény néasledujici hodnoty materidlovych
parametri:

e ¢, =392,9 [Jkg 1K™

e \=385 [Wm1ts7}]
=0 [Jkg]

X
e D, =0 [m?s7}]

o 7=0 [kgm?s7]
o 0=0 [1]
e 7=1 [1]
o c=0 [l
e p=28930 [kgm?]
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Obrazek 3.9: Vyvoj teploty v méficich bodech

3.4.2 Vyhodnoceni vysledku

Vypoctené vysledky dosahuji s experimentalné ziskanymi daty dobrou shodu.
Teploty jsou modelem pocitany pro oba bentonitové vzorky. Teplota je po-
¢itana v bodech odpovidajicich méficim bodtm. Méfici body lezi ve vzdale-
nostech 0, 20, 38, 60 a 76 mm od rozhrani mezi topnym ¢lenem a piislusnym
bentonitovym vzorkem. S vyhodou je vyuzita symetrie tilohy. Jsou porovna-
vany teploty vypoctené pro oba bentonitové vzorky v bodech umisténych ve
stejné vzdélenosti od topného ¢lenu. Teploty jsou u obou métfenych vzorkt
shodné. Shodu vypoctenych teplot s teplotami zméfenymi experimentalné
lze posoudit na obr. 3.9.

Ponékud vétsi odchylku pak vykazuji kiivky profild obsahu vody v kon-
covém case, viz obr. 3.10. A to jak pro experimentalné ziskana data, tak
i pro data vypocétend modelem. Rozdil u experimentalnich dat lze patrné
vysvétlit chybou méfeni, viz obr. 3.10 kfivky s oznacenim FEzperiment A
a Fzxperiment B. Rozdil u vypoctenych dat by mohl byt zptsoben chybou
v modelu (chyba v pouzitych rovnicich popisujici tlohu, chybné aplikace me-
tody koneénych prvki, chyba v programovém kédu). Pro ovéfeni spravnosti
modelu, byl vypocet doplnén tzv. ,bilanci hmoty“. Koncentrace vlhkosti ve
vzduchu a v bentonitu byla integrovana po celé feSené oblasti. Hodnota in-
tegralu odpovida hmotnosti vody obsazené v feSené oblasti. Tento vypocet
byl proveden na zacatku vypocetniho scénédfe (po prvnim rezimu, Fesicim
ulohu ustaleného déje) a na tplném konci vypocetniho scénéare. Rozdil mezi
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Obréazek 3.10: Profil obsahu vody v koncovém case

obémi hmotnostmi ¢&inil 1.58164 107> %. Lze tedy piedpokladat, Ze chyba
v modelu neni.

Skutecnost, kterd zpusobila rozdil vypoctenych dat, byla prili§ hruba
diskretizace feSené oblasti, viz obr. 3.8. Vliv hrubé diskretizace lze pozo-
rovat na nestejnych tvarech domén koncentrace vlhkosti (zejména vlhkosti
v bentonitu C3) bentonitovych vzorkd, které jsou vidét na obrazcich A.12
az A.20 v obrazové pfiloze, a pro symetrickou tlohu by tyto domény mély
byt také symetrické. Bylo vygenerovano nékolik siti s vyssi hustotou diskre-
tizace, oproti siti z obr. 3.8. Bylo tak dosazeno shody vysledki vypoctenych
pro oba bentonitové vzorky, za cenu delsitho vypocetniho casu. Shody vy-
sledkt vypoctenych pro oba bentonitové vzorky bylo také dosazeno tpravou
sité z obr. 3.8 tak, aby byla osové symetricka. Rychlost vypoctu pak byla
shodna.

Patrné nejvétsi prostor pro ziskani jesté dokonalejsi shody vypoctenych
dat s daty ziskanymi experimentédlné, je v nastaveni materidlovych parame-
tri. Bylo provedeno nékolik pokusii o zlepseni. Zmény jednotlivych materia-
lovjrch parametrt byly prozatim provadény kvalifikovanym odhadem. Uspé&s-
nost byla, vzhledem k provazanosti a ruzné citlivosti systému na jednotlivé
parametry, pomérné malé. Pro dosazeni lepsi shody bude nutné pouzit so-
fistikovaného automatizovaného systému. Velice zajimavym se jevi program

UCODE [54].
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Obrazek 3.11: Schéma idealni organizace vypoctu

3.5 Dalsi vyvoj

Vyvoj modelt popsanych v kapitole 1 (modely vlnovcovych pneumatickych
pruzin) a v kapitole 2 (model filtra¢niho proudéni podzemni vody a trans-
portu rozpusténych latek) dosahl cili, které bylo mozné s danym popisem
problému dosdhnout. Dalsi rozvoj téchto modela by vyzadoval odvozeni no-
vého, rozsifeného matematicko-fyzikalniho popisu. Vzhledem ke specidlnim
postupum a zjednoduSenim pouzitym pii implementaci téchto modelt, by to
v podstaté znamenalo zcela novou implementaci. Model popsany v této ka-
pitole (model procest v bentonitu) vsak pfedstavuje vyrazné odlisny zptisob
feseni.

V procesu implementace se velice osvédcila technologie, kterou poskytuje
jazyk JAVA - dynamické nahravani tiid. Tato technologie byla v soucasné
fazi vyvoje vyuzita pouze pii implementaci tfid okrajovych podminek. Bez-
chybna funkénost této technologie a zkusenosti s jejim pouzivanim budou
efektivné pouzity i pfi implementaci jinych t¥id (¢asti) modelu.

Nastrojem pro zvyseni produktivity pfi implementaci jsou ,navrhové
vzory“ (Design Patterns). Navrhové vzory jsou zajimavym prvkem, ktery
bude ve vétsi mife vyuzit pti dal$im rozvoji tohoto modelu. Navrhové vzory
je mozné charakterizovat jako standardizované postupy fesici konkrétni pro-
gramatorsky problém. Jejich pouziti zkracuje cas potiebny pro vyvoj a mi-
nimalizuje nutnost hledéni feSeni a vyvoje néceho, co uz bylo tspésné vy-
feseno a oveéreno. Klasické dilo zabyvajici se navrhovymi vzory pii tvorbé
programt je [22]. Myslenky publikované v této knize byly rozpracovany v [17]
do podoby velice kvalitniho vyukového textu doplnéného fadou nazornych
a funkénich zdrojovych kédia. Problematikou vicendsobné pouzitelnosti jiz
napsanych zdrojovych kédu ze zabyva [20].
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Vyuzitim navrhovych vzord a mnohem rozsahlejsiho vyuziti technologie
dynamického nahravéani t¥id bude mozné dosdhnout ,idealni“ organizace vy-
poétu, viz obr. 3.11. Viechny projekty odvozované od Metodiky DF2EM
budou vyuzivat pro vypocet instanci tfidy DF2EM.Uloha. Tato instance re-
alizuje veskeré spole¢né operace: nacteni ridiciho souboru, souboru sité, vy-
pocetniho scénéie a seznamu materiald, fizeni postupu vypoctu podle vypo-
¢etniho scénare a zapsani vysledkt do pfislusnych vystupnich soubort. S vy-
uzitim dynamického nahravani tiid pak budou ,pouze“ nahrany pfislusné
tfidy Okraj, Formulace a Vystup, realizujici konkrétni chovani danych c¢asti
programu. DosaZeni tohoto cile bude predstavovat vyrazny zlom ve stavbé
modelt zalozenych na metodé kone¢nych prvki.
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Z.aver

V préci jsou predstaveny tfi modely, které dokumentuji autorovu praci za
poslednich 10 let. Modely popsané v této praci vznikly ve své dobé, pri
dané urovni techniky, za danych podminek a s danou mirou znalosti. Ze
soucasného pohledu se jiz mohou jevit jako prekonané, ale v dobé svého
vzniku a jejich nejintenzivnéjsiho pouzivani predstavovaly svétové ojedinélé
systémy, vynikajici unikatnim pristupem k fesené problematice, vysokou
rychlosti feseni, a schopnosti fesit velice rozsdhlé tlohy.

Kazdy z modelt, popsany v této praci, fesi specifickou problematiku,
pro kterou neexistuje uzivatelsky pouzitelny model. Specifickd problematika
si vyzaduje stavbu specidlniho modelu. Nutnost stavby nového, specidlniho
modelu je jedina, ale velice vyrazna nevyhoda. Pfinosy plynouci ze stavby
nového, specidlniho modelu v8ak tuto nevyhodu zcela eliminuji.

Ptinosy plynouci ze stavby a feseni modelu lze rozdélit do tii hlavnich
oblasti:

Aplikacni - tato oblast je stéZejni pro vSechny typy modelt a pokryvaji ji i uziva-
telsky pouzivané modely. Model je nastrojem, prostfedkem, pro reseni
konkrétnich uloh (ziskdni pozadovanych geometrickych charakteristik
pneumatické pruziny, ovéfeni vhodnosti scénafe zatopeni hlubinného
dolu, feseni procesii probihajicich v bentonitovém lozi). Pouziti modelu
jako néastroje je z pohledu stavby modelu pouze ,rutinni“ zalezitosti.

Veédecka - do této oblasti patfi vSe, co souvisi se stavbou modelu. Do této oblasti
lze zatradit, vybér fyzikdlniho (zavisi na feSené uloze) popisu, volba
matematického aparatu pouzitého k feseni, interpretace vysledki, atd.
Rozdéleni aplikacni a védecké ¢asti neni zcela ostré a dochazi k jejich
prolinani.

Vyukova - nedilnou soucasti védecké prace na akademické pidé je preneseni zis-
kanych poznatkil do vyuky. Muze se jednat o drobnou tpravu vhod-
nych pfedmétt zabyvajicich se touto problematikou a to bud formou
pfednések nebo cviceni. Pfipadné miize jit o zacdlenéni studentd do
védeckého tymu formou projektt, bakalarskych, diplomovych a diser-
tacnich praci. Rozsah fesené problematiky musi samoziejmé odpovidat
dosazenému stupni vzdélani a schopnostem studenta.
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Model vinovcovych pneumatickych pruzin popsany v prvni kapitole pat¥i
do skupiny modeli, které byly vytvofeny pro rozsifeni oblasti védeckého
poznani a prenaseni ziskanych poznatkt do praxe, k aplika¢nimu pouziti.
Uspésnost tohoto procesu je dokumentovana ¢lanky v zahrani¢nich recen-
zovanych casopisech [76] a [79], pfispévky na mezindrodnich konferencich
[103], [102], [101] a vyzkumnymi zpravami [78], [77], [75] dokumentujicimi
postup praci Vyzkumného zameéru VZ 1453 v rdmci kterého je tato pro-
blematika zkoumaéna. Ptistup k fesené problematice, vypoctiim statickych
charakteristik vlnovcovych pneumatickych pruzin, je veden snahou, ziskat
model, ktery bude snadno ovladatelny a vysledky vypocte ve velice kratkém
case. Predpoklada se, ze model bude vyuzivan zejména pii konstrukci slozi-
téjsich strojnich zarizeni. Bude tedy pouzivan strojnimi konstruktéry a musi
respektovat specifika jejich pristupu k feSené problematice. Soucasti modelu
je tedy 1 uzivatelské rozhrani, které zajistuje snadné ovladani. Kratky cas
pak znamend fadové desetiny sekund. Vyukovy piinos tohoto modelu je mi-
nimalni.

Model filtra¢niho proudéni podzemni vody a transportu rozpusténych
latek popsany ve druhé kapitole je typickym predstavitelem modeli s ma-
ximalnim aplika¢nim pfinosem. Mezi nejobtiznéjsi tlohy fesené timto mo-
delem pat¥i vypocty transportu kontaminantti v prostoru soustavy odka-
list chemické tpravny uranové rudy o.z. MAPE Mydlovary [87], chemické
upravny uranové rudy o.z. GEAM Rozné [86], chemické Gpravny uranové
rudy o.z. TUU Straz pod Ralskem [106], vipocet vyvoje hladiny a trans-
portu kontaminantt pii zatopeni dolu Hamr I [88]. Model poskytuje i pfinosy
védecké, ale ty jsou prostiedkem k dosazeni cile, stavby modelu. Védecké
prinosy jsou dokumentovany fadou prispévki na mezinarodnich védeckych
[119], [115], [116], [114], [117], [118], [111], [112], [113], [107], [108], [109],
[110], [105], [106], [104]. Pfi stavbé modelu bylo vSe podfizeno kritériu vy-
soké rychlosti feseni velice rozsahlych tloh. Model, ktery je podfizen tomuto
kritériu obsahuje fadu omezeni (specialni aritmetika pii préci se siti, ome-
zeni na jediny typ prvku, atd.), které ,limituji“ jeho védecky piinos. Reseni
rozsahlych tloh je specifickou oblasti aplikované védy. Vyukovy pfinos to-
hoto modelu je minimalni.

Zcela odlisny pristup od prvnich dvou modelu je pfijat u modelu procest
v bentonitu (pracovni ndzvem Projekt ISERIT), ktery je popsan ve tieti
kapitole. U Projektu I.SERIT byla upfednostnéna oblast védecka a vyukova
na ukor oblasti aplika¢ni. Vzhledem k mnoha nezndmym v relativné nové
problematice, byla zvolena cesta co nejvétsi obecnosti. Jako zéklad Pro-
jektu ISERIT byla zvolena autorem vytvorenad Metodika DF?EM [96],
ktera standardizuje stavbu modelt zalozenych na metodé kone¢nych prvkii.
I kdyz je Metodika DF2EM, a tedy i Projekt ISERIT, relativné nova,
bylo jiz dosazeno védeckych vysledki ve formé prispévki na mezinarodnich
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konferencich [121], [122], [120]. Projekt ISERIT je vyuzivan pii FeSeni me-
zindrodniho projektu Task Force on Engineered Barrier System [95], [94],
[93].

Model procestt v bentonitu je slozen ze ¢tyt ¢asti. Prvni ¢asti je Meto-
dika DF?EM, ktera definuje zakladni tfidy modelu. Druhd ¢ast méa pra-
covni oznaceni Projekt M K P. Obsahuje tfidy realizujici zakladni matema-
tické operace metody koneénych prvki (vypocet aproximacnich a testovacich
funkei, vypocet skalarnich soucini, atd.). Treti ¢ast s pracovnim oznace-
nim Projekt F'GX realizuje graficky vystup vysledki. Posledni ¢tvrta cast
je vlastni Projekt ISERIT. Zvoleny zpusob stavby modelu je inspirovan
modernimi postupy stavby rozsahlych programovych systémi. Velka véha
je kladena na opétovné pouziti jednotlivych t¥id, skalovatelnost a tymovou
praci. Do tymové prace jsou zapojeni i studenti v rdmci svych projekti
a praci.

Zapojeni studentt do procesu vyvoje lze vhodné odméiovat, podle schop-
nosti studentt a jejich dosazeného vzdélani. Na bakalarském stupni studia
studenti pracuji na irovni jednotlivych t¥id, vytvareji vlastni metody a roz-
§ifuji datové prvky danych tiid. Na magisterském stupni studia studenti
pracuji na drovni navrhu ti¥id, vytvareji vlastni t¥idy (nejéastéji dédénim od
dodanych zakladnich t¥idy), realizujicich potfebnou ¢ast modelu. Na dok-
torandském stupni studia jiz studenti pracuji na trovni vlastnich progra-
movych projektii. Realizuji stavbu a feseni vlastnich modeld podle zasad
definovanych Metodikou DF2EM.

Metodika DF?EM stavby modelt zaloZenych na metodé koneénych prv-
ki, na jejimz zakladé je zaloZen model procest v bentonitu, v sobé obsahuje
zna¢ny potencial pro dalsi vyvoj. A to jak pro védecké, tak i vyukové vy-
uziti. Doposud byly tspésné obhdjeny dvé diplomové prace [71], [41] (obé
hodnoceny stupném vgborné), tii bakalaiské prace [18], [63], [37] a dalsi t¥i
studenti pracuji na dokonceni svych bakalarskych praci. Vsechny tyto prace
jsou postaveny na Metodice DF2EM. V soucasné dobé pracuje na vlast-
nim modelu, ktery rozsifi model procestt v bentonitu zalozeny na zminéné
Metodice DF?EM, student doktorandského studia.

Aplikac¢ni pfinos tohoto modelu je ponékud omezen. Omezeni je dano vy-
louc¢enim optimalizaci, které by omezily obecny pristupu k feseni, napt. pod-
pora pouze jednoho typu prvku, viz kapitola 2. Omezeni aplika¢niho prinosu
je do jisté miry dan i pouzitym programovacim jazykem. VySe zminéné ome-
zeni se projevuji vyssi ¢asovou naroc¢nosti provadénych vypocti.

Modely popsané v této praci fesi problematiku, ktera neni feSena nebo je
jeji reseni pri zadanych podminkach nedostatecné, jinymi modely. Popsané
modely splnily vSechny pozadavky na né kladené. Lze tedy tvrdit, ze vyvoj
a stavba novych modelti mé i v dnesni dobé sviij vyznam.
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Priloha A

Obrazové prilohy

A.1 Modely vinovcovych pneumatickych pruzin
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Obrazek A.1: Staticka charakteristika vlnovcové pneumatické pruziny VJ 80-
07; vychozi prameér kordové konfekce D...q = 100mm; vychozi thel sklonu
kordové konfekce # = 0°,10°,20°,25°, 30°
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A.2 Model filtraéniho proudéni podzemni vody a trans-
portu rozpusténych latek
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Obrazek A.4: Hydrologicka situace v ¢ase ¢ = 0 v zajmové oblasti ulohy

zatopeni dolu Hamr I
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.f{ez A-A'

Legenda Hodnoty hydraulické vodivosti K, [m den']

N [] <0,01 1- 2

Pirevyseni fezu 10x £10.01- 0.05 5. 3

— hladina podzemni vody 8:?5 ] 8:; % 2 :1 g
= hranice modelu o5 -1 10 <

Obréazek A.5: Hodnoty hydraulické vodivosti K, v tloze zatopeni dolu
Hamr I
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Rez A-A’

Legenda Koncentrace TDS [kg ni’]
NV [] <0,01 1- 2
Pirevyseni fezu 10x [10.01-0.1 ,. s
— hladina podzemni vody Wo,1 -0.25 L] 5-10
. [10.25-0,5 []10 -50
— hranice modelu [jos -1 150 -75

Obréazek A.6: Pocatecni rozlozeni koncentrace TDS v tloze zatopeni dolu
Hamr I
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t= 100 dni

Rez A-A’

t= 200 dni

Rez A-A'
egenda loncentrace m
Legend K trace TDS [kg ni’
NV [] <0,01 1- 2
Pievydeni fezu 10x T10.01-0.1 2. s
— hladina podzemni vody Wo.L -025 Ll 5-10
- [10.25-0.5 []10 -50
— hranice modelu [jos -1 150 -75

Obréazek A.7: Casovy vyvoj koncentrace TDS a poloha hladiny podzemni
vody v tloze zatopeni dolu Hamr I (¢asy ¢ = 100,200,300 dni)
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t= 400 dni

Rez A-A’

t = 500 dni

t= 600 dni

Rez A-A'
egenda loncentrace m
Legend K trace TDS [kg ni’
NV [] <0,01 1- 2
Pievydeni fezu 10x T10.01-0.1 2. s
— hladina podzemni vody Wo.L -025 Ll 5-10
- [10.25-0.5 []10 -50
— hranice modelu [jos -1 150 -75

Obréazek A.8: Casovy vyvoj koncentrace TDS a poloha hladiny podzemni
vody v tloze zatopeni dolu Hamr I (¢asy ¢ = 400,500,600 dni)
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t= 700 dni

Rez A-A’

t = 800 dni

Rez A-A’

t= 960 dni

Rez A-A'
egenda loncentrace m
Legend K trace TDS [kg ni’
NV [] <0,01 1- 2
Pievydeni fezu 10x T10.01-0.1 2. s
— hladina podzemni vody Wo.L -025 Ll 5-10
- [10.25-0.5 []10 -50
— hranice modelu [jos -1 150 -75

Obréazek A.9: Casovy vyvoj koncentrace TDS a poloha hladiny podzemni
vody v tloze zatopeni dolu Hamr I (¢asy ¢ = 700,800,960 dni)
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t= 1480 dni P
_

Rez A-A’

t =2080 dni

Rez A-A’

t = 2560-d

22/

Rez A-A'
egenda loncentrace m
Legend K trace TDS [kg ni’
NV [] <0,01 1- 2
Pievydeni fezu 10x T10.01-0.1 2. s
— hladina podzemni vody Wo.L -025 Ll 5-10
- [10.25-0.5 []10 -50
— hranice modelu [jos -1 150 -75

Obrazek A.10: Casovy vyvoj koncentrace TDS a poloha hladiny podzemni
vody v tloze zatopeni dolu Hamr I (¢asy ¢ = 1480, 2080, 2560 dni)
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A.3 Model procesii v bentonitu
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£ Projekt ISERIT - model experimentu BenchMark 1.3
| Pie [Time=0.0 et

B ONDCEEECCE
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£ Projekt ISERIT - model experimentu BenchMark 1.3
|__Prev |Time=0.35 Hest :

H /[ B0  SEE []/.
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4 Projekt ISERIT - model experimentu BenchMark 1.3

H B/ SEE [/.
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£ Projekt ISERIT - model experimentu BenchMark 1.3
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Obrazek A.12: Casovy vyvoj teploty T [° C] v modelové tiloze experimentu

BenchMark 1.3 (¢asy t = 0,0.35,1,2.8 hodin)
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£ Projekt ISERIT - model experimentu BenchMark 1.3

e TTime = 10.0 A

H B SN 1.

20-25 25-30 30-35 35-40 40-45 45-50 50-55 55-60 60-65 65-70 70-75 75-80

£ Projekt ISERIT - model experimentu BenchMark 1.3

| Prev [Time=64.0

H /[ B0  SEE []/.
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Projekt ISERIT - model experimentu BenchMark 1.3
| Frev  [Time=1000 Hext T |~
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Projekt ISERIT - model experimentu BenchMark 1.3
| ey [Time=134.0

H B EEE 1.
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Obrazek A.13: Casovy vyvoj teploty T [° C] v modelové tiloze experimentu
BenchMark 1.3 (¢asy t = 10,64, 100, 134 hodin)

111



£ Projekt ISERIT - model experimentu BenchMark 1.3
| ey |Time=168.0
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Obrazek A.14: Casovy vyvoj teploty T [° C] v modelové tiloze experimentu
BenchMark 1.8 (asy t = 168,170,172,174 hodin)
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Projekt ISERIT - model experimentu BenchMark 1.3
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Obrazek A.15: Casovy vyvoj vlhkosti ve vzduchu C, [g m™3] v modelové
uloze experimentu BenchMark 1.3 (¢asy t = 0,0.35,1, 2.8 hodin)
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£ Projekt ISERIT - model experimentu BenchMark 1.3
Time=10.0
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Obréazek A.16: Casovy vyvoj vlhkosti ve vzduchu C, [g m~3] v modelové
uloze experimentu BenchMark 1.3 (¢asy t = 10, 64,100, 134 hodin)
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£ Projekt ISERIT - model experimentu BenchMark 1.3
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Obrazek A.17: Casovy vyvoj vlhkosti ve vzduchu C, [g m™3] v modelové
uloze experimentu BenchMark 1.3 (¢asy t = 168,170,172,174 hodin)
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Obréazek A.18: Casovy vyvoj vlhkosti v bentonitu Cj [kg m™3] v modelové
uloze experimentu BenchMark 1.3 (¢asy t = 0,0.35,1, 2.8 hodin)
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£ Projekt ISERIT - model experimentu BenchMark 1.3 |
Py |Time=10.0 o [+
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Obréazek A.19: Casovy vyvoj vlhkosti v bentonitu Cj, [kg m™3] v modelové
uloze experimentu BenchMark 1.3 (¢ase t = 10, 64,100,134 hodin)
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Obréazek A.20: Casovy vyvoj vlhkosti v bentonitu Cj, [kg m™3] v modelové
experimentu BenchMark 1.3

uloze

118



Priloha B

Ridici soubor Projektu
ISERIT

Veskera vstupni nastaveni Projektu ISERIT jsou uloZena v textovém sou-
boru formatu XML. Pfipona souboru byla zvolena tak, aby nekolidovala
s jinymi pfiponami, pouzivanymi nejrozsirenéjsimi programy. Byla zvolena
pripona .tskb.

Soubor se déli na logické celky - sekce. Jednotlivé sekce jsou uvozeny
formatovacimi znackami, se zaZzitym oznacenim tag. VétSina dnesnich pro-
gramovacich jazyku jiz obsahuje knihovny pro praci se soubory ve formatu
XML. Pro snadnou vizualni kontrolu, dokumentaci, zalohovani v tisténé
formé, pripadné prezentaci vstupnich dat uloZenych v souboru, je mozné
vyuzit zobrazeni soubort typu XML. K tomu lze vyuzit Sirokou skalu pro-
gramu. Mezi nejrozsirenéjsi programy patii vétsina prohlize¢t webovskych
stranek, napf. Internet Explorer, Netscape, FireFox, Opera a dalsi.

Struktura souboru .tskb je nasledujici.

<?xml version="1.0" encoding="UTF-8"7>
<7xml-stylesheet href="task.css" type="text/css"7?>

Prvnich dva fadky jsou vyhrazeny pro hlavicku. Prvni fadek hlavicky
udava verzi souboru XML a pouzité kédovani. Druhy rfadek pak specifikuje
umisténi a typ formatovaciho souboru, pro prohlize¢ pouzity k prezentovani
ulozenych dat.

Za hlavickou mize jiz byt na libovolném misté umistén komentatrovy
radek.

<K== =-=-=-=-=-=---- Komenta* - - ---- - - - - -—- >

Komentatrovy radek je v dalsim zpracovani ignorovan, model i prohlizece
ho ignoruji. Slouzi k popisu a pfipadné zptehlednéni pii pfimé praci uzivatele
se souborem. Napiiklad v textovém editoru. Pocet komentafovych radkt
neni omezen.
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B.1 Sekce Uloha

T

Na nejvyssi tirovni se nachézi tag Task (Uloha).

<Task version="1.0">

<Title>BenchMark 1.3</Title>

<SubTitle>Specification of Benchmark THM 1.3</SubTitle>
<Description>Heating test with ... </Description>

</Task>

Title zde je ulozen titulek, ktery je vypisovan do hlavicky protokolu o béhu
programu. Atribut version definuje verzi ridiciho souboru .tskb.

SubTitle zde je uloZen pomocny titulek, ktery je vyuzivan pii zobrazeni
vstupniho souboru ve webovém prohlizeci.

Description zde je ulozen popis fesené tlohy. Je opét vyuzivan pii zobra-
zeni vstupniho souboru ve webovém prohlizeci.

B.2 Sekce Sit

Pro diskretizaci feSené oblasti 1ze pouzit Sirokou $kalu néstrojt, napf. [15],
[59], [61]. Pro akademické pouziti je pravdépodobné nejvhodnéjsi systém
GMSH [24]. Umoziiuje parametrické zadani tvaru fesené oblasti, je schopen
generovat prvky mnoha typu a pracovat s oblastmi riznych dimenzi (1D,
2D a 3D).

<Mesh>
<Title>Mesh</Title>
<FileName>BM1.3.msh</FileName>
</Mesh>

Title je pomocné polozka a slouzi pro zobrazeni ve webovém prohlizeci.

FileName definuje jméno souboru sité.

B.3 Sekce Scénar

P7i feseni tiloh neustélenych déji, popisuje piisobici okrajové podminky vy-
pocetni scénai. Vypocetni scénar je tvoren seznamem jednotlivych rezimi.
Rezimem je myslen stav, kdy na feSené oblasti piisobi béhem urcitého ca-
sového intervalu stejné okrajové podminky. Tento interval lze rozdélit do
nékolika vypocetnich kroku.

Ulohy ustélenych dé&jt jsou podmnozinou tloh neustélengch déji. Vy-
pocetni scénar je pro tento typ tuloh tvoren pouze jedinym reZimem. Pro
jednoznacnou identifikaci, ze ma byt feSena tloha ustaleného déje je rezim
rozdélen na nula vypocetnich kroki. Cas rezimu je také zadan jako nulovy.
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Sekce definujici vypocetni scénar méa nasledujici strukturu:

<Scenario>
<Title>Scenario</Title>
<FileName>BM1.3.scn</FileName>
<RegimeList>
<Regime>
<Title>Steady Init regime</Title>
<FileName>BM1.3_0.rgm</FileName>
<Time>0.0</Time>
<NumSteps>0</NumSteps>
<BoundaryList>

</BoundaryList>
</Regime>
</RegimeList>
</Scenario>

Scenario specifikuje sekci, kterda definuje vypocetni scénar.
Scenario-Title je pomocna polozka a slouzi pro zobrazeni ve webovém pro-
hlizedi.

Scenario-FileName udava jméno souboru s vypocetnim scénarem. Pokud
je toto jméno zadano, cte se vypocetni scénaf z prislusného souboru.
Zbytek této sekce (Scenario) je ignorovan.

Timto vydélenim lze snadno realizovat ,,variantni“ vypocty. Na jedné
siti s neménnymi materidlovymi parametry je feSeno vice vypocet-
nich scénait. Napfiklad pro stanoveni kritického scénare, vyvoje, ktery
bude maximalizovat, pfip. minimalizovat sledované vystupni veli¢iny.

Regime-Title textovy popis daného rezimu. Nemé vliv na chovani modelu.
Slouzi pouze k dokumentac¢nim Gcéeliim. Pouziva se naptiklad pri kon-
trolnim vypisu vypocetniho scénare.

Regime-FileName udava jméno souboru s rezimem okrajovych podminek.
Pokud je toto jméno zadano, ¢te se rezim okrajovych podminek z pfi-
slusného souboru. Zbytek této sekce (Regime) je ignorovan.

Time definuje ¢asovy interval trvani daného rezimu.
NumSteps definuje pocet vypocetnich kroki daného rezimu.
BoundaryList specifikuje sekci - seznam okrajovych podminek.

... zde jsou umistény sekce definujici pfislusné okrajové podminky, viz dale.
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B.4 Sekce Seznam okrajovych podminek

<Boundary>
<Class>cz.tul.iserit.scenario.boundary.LineDirichletT</Class>
<Value>0.202 0.0 0.202 0.038 22.0</Value>

</Boundary>

<Boundary>
<Class>cz.tul.iserit.scenario.boundary.AreaNeumannT</Class>
<Value>0.076 0.0 0.126 0.038 2.17</Value>

</Boundary>

Boundary specifikuje sekci, kterd definuje jednu okrajovou podminku.

Class specifikuje typ okrajové podminky. Typ jednotlivych okrajovych pod-
minek zacind specifikaci balicku, ve kterém je uloZena t¥ida, realizujici
danou okrajovou podminku. To umoznuje kompaktni oznac¢ovani typi
okrajovych podminek, pfi zachovani velmi vysoké obecnosti a otevie-
nosti. Otevienosti je minéna moznost, kdy je do modelu mozné vkladat
vlastni tiidy, v tomto piipadé t¥idy realizujici pozadovany specidlni
typ okrajové podminky. Standarni umisténi okrajovych podminek pro
tento model je v balicku cz.tul.iserit.scenario.boundary. Nazev vlastni
okrajové podminky je shodny s bézné uzivanou terminologii (Dirichlet,
Neumann, Newton). Nazev je doplnén o oznaceni veli¢iny, kterou dand
(podminky zadévané na linii nebo ploSe) je tato specifikace uvedena
pred nazvem okrajové podminky (Line, Area).

Nejjednodussi je zadani okrajové podminky do konkrétniho uzlu. Tag
Value ma nésledujici strukturu:
OznaCeni_uzlu Pozadovand_ hodnota [Koeficient_sigma]

Koeficient Koeficient_sigma je zadan v pro Newtonovu okrajovou pod-
minku. Jedn4 se o nasledujici okrajové podminky.

e cz.tul.iserit.scenario.boundary.DirichletT

e cz.tul.iserit.scenario.boundary.DirichletCa

e cz.tul.iserit.scenario.boundary.NeumannT

e cz.tul.iserit.scenario.boundary.NeumannCa

e cz.tul.iserit.scenario.boundary.NewtonT

e cz.tul.iserit.scenario.boundary.NewtonCa
Vyssi komfort pri praci s okrajovymi podminkami poskytuje moznost
zadani okrajové podminky na zadané tsecce. Tag Value ma nasledujici
strukturu:
X0 YO X1 Y1 Pozadovand hodnota [Koeficient_sigma]

X_0a Y_0 jsou soufadnice vychoziho bodu a X_1 a Y_1 jsou soufadnice
koncového bodu. Koeficient Koeficient_sigma je zadan v pro Newto-
novu okrajovou podminku. Jedné se o nasledujici okrajové podminky.
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e cz.tul.iserit.scenario.boundary.LineDirichletT
e cz.tul.iserit.scenario.boundary.LineDirichletCa
e cz.tul.iserit.scenario.boundary.LineNewtonT
e cz.tul.iserit.scenario.boundary.LineNewtonCa

vvvvv

stavujici tepelny vykon dodévany na danou oblast. Model rozpocte
pozadovany vykon do uzli, lezicich v dané oblasti podle velikosti okoli
danych uzld. Tim je zajisténo, ze se celkovy dodavany vykon rovno-
mérné rozlozi po celé plose oblasti. Tag Value ma nasledujici struk-
turu:

X0 YO X1 Y 1 PoZadovana_hodnota

X_0 a Y_0 jsou soutfadnice levého dolnitho a X_7 a Y_1 jsou soufadnice
pravého horniho rohu obdélnikové oblasti, na které je zadan dodavany
vykon. Prozatim se jedna pouze o jedinou okrajovou podminku.

e cz.tul.iserit.scenario.boundary.AreaNeumannT

Okrajovych podminek 1ze samoziejmé mozné definovat mnohem vice, ale

implementace probih4 postupné a okrajové podminky jsou priibézné dopl-
novany podle potieby.

B.5 Sekce Material

Teoreticky je mozné definovat odlisné materidlové vlastnosti pro kazdy pr-
vek sité. Pri feSeni realnych tloh bud nelze a nebo nem4 takto detailni pii-
stup smysl. V prvnim pfipadé chybi dostateéné detailni a presné informace
o materidlovych vlastnostech feSené oblasti (typicky hydrologické modely
z kapitoly 2). Druhy pfipad predstavuji naptiklad tlohy pevnostnich vypo-
¢t ocelovych konstrukei, kdy jsou materidlové vlastnosti pro celou fesenou
oblast stejné a dobfe znamé.

Sekce definujici materiadlové vlastnosti ma nasledujici strukturu:

<MaterialManager>
<Title>Material Manager Section</Title>
<FileName>BM1.3.mtr</FileName>
<Material>
<Label>1001</Label>
<Description>Bentonit</Description>

</Material>

<Material>

<Label>1002</Label>

<Description>Copper heater</Description>

</Material>

</MaterialManager>
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MaterialManager specifikuje sekci s definicemi materidlovych vlastnosti.
Title je pomocné polozka a slouZi pro zobrazeni ve webovém prohliZzeci.

FileName udéava jméno souboru s materidlovymi vlastnostmi. Pokud je
toto jméno zadano, ¢tou se materidlové vlastnosti z prislusného sou-
boru. Zbytek této sekce, vSechny podsekce (Material), je ignorovan.

Timto vydélenim lze snadno realizovat ,,variantni“ vypocty. Na jedné
siti s neménnym vypocetnim scénafem je reSeno vice nastaveni mate-
ridlovych parametr. Naptiklad pfi kalibraci modelu.

Material definuje vlastni materidlova data jednoho typu materidlu.

Label definuje index pro dany material. Index materidlu musi byt unikétni,
zajistuje jednoznacné prifazeni materidlu k indexu fyzického regionu.
Index fyzického regionu je definovan pro jednotlivé prvky sité.

Description je pomocnd polozka a slouzi pro textovy popis daného mate-
ridlu. Jedna se o dokumentac¢ni polozku, kterd neméa na béh programu
zadny vliv.

... zde jsou umistény sekce popisujici jednotlivé materidlové parametry.

B.6 Sekce Materidalove parametry

Pro kazdy material je mozné zadat nékolik materidlovych parametri.

<Parameter type="s">

<Name>Cv</Name>

<Unit>[J kg~-1 K"-1]1</Unit>

<Item>
<Class>cz.tul.iserit.material.ConstantFunction</Class>
<Value>2000.0</Value>

</Item>

</Parameter>

<Parameter type="m" height="2" width="2">
<Name>lambda</Name>

<Unit>[W m~-1 s°-1]</Unit>

<Item i="0" j="0">
<Class>cz.tul.iserit.material.ConstantFunction</Class>
<Value>1.64</Value>

</Item>

<Item i="1" j="1">
<Class>cz.tul.iserit.material.ConstantFunction</Class>
<Value>1.64</Value>

</Item>

<Item i="0" j="1">
<Class>cz.tul.iserit.material.ConstantFunction</Class>
<Value>0.0</Value>

</Item>

<Item i="1" j="0">
<Class>cz.tul.iserit.material.ConstantFunction</Class>
<Value>0.0</Value>
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</Item>

</Parameter>

<Parameter type="s">

<Name>VarPhi</Name>

<Unit>[1]1</Unit>

<Item>
<Class>cz.tul.iserit.material.parser.MaterialFunction</Class>
<Value>Cb / 350</Value>

</Item>

</Parameter>

Parameter definuje sekci popisujici jeden materidlovy parametr.

type atribut definujici typ materidlového parametru. Jedna se o zkratku

e s - parametr je skalar.
e v - parametr je vektor.

e m - parametr je matice.
height atribut definujici pro typ m pocet radku.
width atribut definujici pro typy v a m pocet sloupk.
Name jméno parametru materidlu. Model (Projekt ISERIT) reaguje na

tyto ndzvy parametri:

e lambda - soucinitel tepelné vodivosti

e Cv - objemova mérna tepelna kapacita

e Chi - latentni teplo sorpce

e epsilon - pérovitost

e Da - difusni koeficient vodnich par ve vzduchu

e Tau - efektivni tortuosita

e VarPhi - inverzni sorp¢ni funkce

e Gamma - koeficient rychlosti vymény vody mezi vzduchem a ben-
tonitem

e Rho - hustota
e Thickness - tloustka

Unit jednotka daného parametru materidlu. V soucasné dobé ma pouze
dokumentacni charakter.

Item definuje jednu polozku z materidlového parametru.

i atribut definujici pro typ m index radku, kde ¢ €< 0, height — 1 >.

j atribut definujici pro typy v a m index sloupku,
kde j €< 0, width — 1 >.
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Class trida realizujici interpretaci funkce dané polozky materidlového pa-
rametru. V soucasné dobé jsou dostupné dvé tfidy pro zadani materi-
alovych funkci.

cz.tul.iserit.material. Constant Function realizuje konstantni funk-
ci. Konstantni parametry jsou zadany konstantou zapsanou ve
formé textového retézce. Textovy Tetezec v tomto pripadé musi
mit ¢iselny format. V fetézci je povolen jeden vyskyt pismene e
(ve vétsiné programovacich jazyku standardné uzivaného k defi-
novani f4du mocniny deseti), napi 2.5¢ — 3 piedstavuje 2.5%1073.

cz.tul.iserit.material.parser.MaterialFunction poskytuje uziva-
teli modelu velky prostor definovani materidlovych funkci. Lze do
ni zapsat funkci v textovém tvaru, model provede jeji interpretaci
a vypocte jeji funkéni hodnotu pro dané nezavisle proménné. Ve
funkcich pouzivanych v tomto modelu, jsou nezavisle proménné
T, Ca a Cb. Funkce muze mit napiiklad textovy tvar:

(1.0/(Ca +5)) + 2 % EXP(Cb/350) + 3.25¢ — 3 % T2

coz predstavuje funkci

1
Ca+5

+9 o -3 2
.e350 + 3,25.107°.T

Value obsahuje textovy tvar funkce.

B.7 Sekce Vystup

Tato sekce slouzi pro Fizeni specialnich pfipadi dodate¢ného zpracovani (po-
stprocesing) vysledkii. Kazdy jednotlivy piipad je fesen jednou t¥idou. Ttida
miuze obsahovat potfebné informace pro dodatecného zpracovani vysledki.
V pfipadé, ze lze postprocesingového zpracovani zobecnit, je zvolen obecny
mechanismus predani potFebnych informaci tfidé. Tridé je predana reference
na prislusnou sekci a tfida sama provede ¢teni pozadovanych informaci.

<ResultsManager>

<Result>
<Class>cz.tul.iserit.results.BM13T</Class>
<Title>Temperature in the measurement points</Title>
<FileName>BM13-Temperature.txt</FileName>

</Result>

</ResultsManager>

ResultsManager specifikuje sekci s definicemi vlastnich t¥id pro postpro-
cesingové zpracovani vysledkd.
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Result definuje jeden typ postprocesingového zpracovani vysledki.

Class udava jméno tiidy realizujici dané postprocesingové zpracovani vy-
sledki.

Title je pomocné polozka a slouzi pro zobrazeni ve webovém prohlizeci.
FileName udéva jméno vystupniho souboru.
... dalsi sekce jsou zavislé na konkrétni t¥idé, ktera realizuje dané postpro-

cesingové zpracovani vysledkt.

B.8 Sekce Ruzné

Tato sekce sdruzuje jednotlivé parametry bez logické navaznosti na ostatni
soucasti.

<Misc>

<Batch autorun="yes"/>
<Frame open="yes" />
</Misc>

Batch specifikuje, zda ma model pracovat v davkovém rezimu. V pripadé,
ze ano, model za¢ne ihned zpracovavat tlohu. V opa¢ném pfipadé bude
spusténo grafické uzivatelské rozhrani, které umozni uzivatelsky pfi-
jemnou editaci vstupnich dat. Spusténi vlastniho modelu se pak pro-
vede z tohoto rozhrani. Toto rozhrani je zatim ve vyvoji v nefunkénim
stavu.

Frame specifikuje, zda ma byt béhem béhu programu otevieno grafické
okno, které bude zobrazovat vypoctené vysledky. Tato vlastnost je
uzitecnd pii déle trvajicich vypoctech. Umoznuje priibéznou kontrolu
vysledktl, zda se v nich nevyskytuje fatalni chyba.
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