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Abstrakt

Tato diplomova prace pojednava o simulaci podzemniho proudéni, transportu
kontaminace a zasaku Zeleznych nanocastic. Toto je motivovano snahou piedvidat
efektivitu sanaéniho zdsahu. Na pocatku prace jsou uvedeny nékteré fyzikalni
zékonitosti popisujici proudéni podzemni vody a transport latek v ni
rozpu$ténych. Nasleduje popis software, jenz byl pro simulaci pouzit. V dalsi
kapitole je stru¢né popsana simulace kolonového experimentu. Hlavni ¢ast této
prace se pak zaobira simulaci podzemniho proudéni, transportu kontaminace
a zasaku nanozeleza zvolené realné lokality. Vysledky simulaci jsou porovnany

s experimentalnimi daty a je zhodnocena jejich shoda.

Kli¢ova slova: Flow123D, proudéni podzemni vody, transport, Fe” nano&astice

Abstract

This diploma thesis discusses the simulation of underground water flow, transport
of contamination and iron nanoparticle injection. This is motivated by an effort to
predict the effectivity of remediation intervention. At the beginning of this paper
the physical laws describing the flow of underground water and the transport of its
pollutants are introduced. This is followed by a description of software used for
the simulation. In the next chapter, the simulation of column experiment is briefly
depicted. The main part of this paper focuses on the simulation of underground
water flow, transport of contamination and iron nanoparticle injection on the
chosen real site. The results of simulations are compared with experimental data

and the match is evaluated.

Keywords: Flow123D, underground water flow, transport, Fe” nanoparticles
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1. Uvod

Matematika je ¢asto nazyvana jazykem vesmiru. S jeji pomoci mizeme popsat
a predvidat chovani véci kolem nas. Uziti matematiky k popsani né&jakého
systému se nazyva matematické modelovani. S rozvojem levnych a dostupnych
pocitac v poslednich desetiletich proniklo matematické modelovani do vétSiny
technickych véd. Muze hrat vyznamnou roli také v rtiznych fazich sanacniho

zasahu, jako je analyza proveditelnosti, jeho ndvrh a monitoring.

Na Ustavu novych technologii a aplikované informatiky Fakulty mechatroniky,
informatiky a mezioborovych studii Technické univerzity v Liberci je vyvijen
program Flow123D, ktery umozZiuje feSeni Ulohy proudéni podzemni vody
v heterogennim horninovém prostiedi a transportu latek v ni rozpusténych. Uzitim
tohoto programu lze simulovat hydrologii kontaminované oblasti, coZ nam

umozni pfedvidat efektivitu sanacniho zasahu.

Préace je tematicky ¢lenéna do Ctyt zakladnich celkii. V prvni ¢asti jsou polozeny
fyzikalni zaklady, na kterych je hydrologicky model vystavén. Jsou zde popsany
veli¢iny charakterizujici horninové prostiedi a vztahy mezi nimi. Zvlastni
pozornost je vénovana vztahim popisujicim proudéni podzemnich vod
v saturovaném a nesaturovaném prostfedi a transport latek v podzemni vodé

rozpusténych.

V dalsi ¢asti je stru¢né charakterizovan pouzity simula¢ni software. Pfi tvorb¢ této
prace byl vyuzit, jak uZ svrchu uvedeno, program Flow123D. Jsou zde popsany

vSechny jeho vstupni a vystupni soubory.

Tteti Casti je popis simulace kolonového experimentu. Je zde stru¢né popsana
geometrie kolony, parametry horniny, jiz je naplnéna, a okrajové podminky
proudéni a transportu. Cilem tohoto je ovéfeni moznosti programu Flow123D pfi

simulaci migrace nanozeleza na jednoduchém experimentu.

Hlavni cast této prace se zaobira simulaci proudéni podzemni vody, transportu
kontaminace a Sifeni zasaknutych Zeleznych nanocastic na realné lokalité. Jedna
se o lokalitu Kufivody, jejiz ¢ast je kontaminovana chlorovanymi uhlovodiky. Na

lokalité uz sanacni prace probihaji, je relativné dobfe prozkoumand a tedy pro



ucely této prace vhodna. V této kapitole je o oblasti strucné pojednano, vetsi
pozornost je pak vénovana popisu jeji simulace. Zminéna je tvorba jeji geometrie
a definice okrajovych podminek. Velice dilezitou ¢ésti této kapitoly je popis
kalibrace parametrd. Vysledky simulace jsou srovnavany s experimentalnimi daty

a je zde hodnocena jejich shoda.



2. Fyzikalni model
Tato kapitola se zabyva popisem horninového prostiedi, fyzikalnich veli¢in v ném

vystupujicich a vztahy mezi nimi.

2.1 Porézni prostredi

Podzemni prostor neni spojit¢ vyplnény zeminou, mezi ¢asticemi pevné latky
existuji volna mista vyplnénd kapalinou nebo plynem. Tato volnd mista se
nazyvaji pory. Protoze ptfesny popis d¢€ju v poréznim prostiedi by byl z divodu
mikroskopické struktury slozity, uvazujeme o poréznim prostiedi jako o kontinuu.
Zavéadime pojem reprezentativniho elementarniho objemu (REV), coZ je nejmensi
mozny objem, na kterém lze provést méfeni poskytujici hodnoty odpovidajici
celku. S objemy mensimi nez REV nelze pracovat jako s kontinuem. Abychom
urcili vlastnosti porézniho prostfedi, musime proméfit jeho vzorky. Jsou-li vSak
vzorky pfili§ malé, vysledky méfeni maji sklon oscilovat. S tim, jak zvétSujeme
velikost vzorku, se oscilace tlumi az do okamziku, kdy je velikost vzorku
dostatecna pro to, aby byly vysledky méfeni konzistentni. Pravé takova velikost
vzorku se oznacuje jako REV. Velikost vzorku vSak nelze zvétSovat do
nekonecna, nebot pii urcité velikosti muze =zacit zasahovat do jinych
hydrostratigrafickych vrstev (takové vrstvy maji odlisné chemické slozeni nebo
fyzikalni vlastnosti podzemnich vod). Velikost vzorku, kdy toto nastane, se
nazyva maximalni elementarni objem (MEV). VeliCiny popisujici porézni

prostfedi jsou pomoci REV definovany vztahem:

a:%J‘a’”"ch,
V

ten priméruje mikroskopickou veliinu (koncentrace, tlak, ...) & " pies objem

REV.

2.1.1 Zvodné

Dal$im definovanym pojmem je zvoden. Jednd se o podzemni vrstvu horniny
nebo nezpevnénych materidll (pisek, S$térk, hlina,...), kterd je dostatecné

saturovand a propustnd na to, aby dokazala pfivadét ekonomicky vyuzitelné



mnozstvi vody ke studnam nebo vrtiim. Zavedeme si pojem saturace. Jedna se

o bezrozmérnou veli¢inu, kterou 1ze vypocist dle vztahu:

_ objem vody v REV
objem poért v REV

S

Zvodné¢ se pak daji rozdélit ndsledujicim zptisobem:

1.

2.

Zvoden s napjatou hladinou — je to takova zvoden, na jejiz horni hranici je
hydrostaticky tlak vys$8i nez tlak atmosféricky. Je z obou stran, shora
1 zdola, ohraniCena izolatory, coz jsou vrstvy s velmi malou hydraulickou
vodivosti. Je zcela saturovand (S=1), vSechny péry jsou tedy zaplnény
kapalinou. Je-li stropni izolator né€jakym zpisobem (naptiiklad studnou

nebo vrtem) narusen, hladina podzemni vody vystoupa nad jeho uroven.

Zvodenn svolnou hladinou — je to takova zvoden, ve které hladina
podzemni vody leZi niZe neZ strop kolektoru. Na hladiné je tlakové vyska
rovna nule, hydrostaticky tlak pak roven tlaku atmosférickému. Vyska
naptiklad proménnym mnozstvim srdzek. Nad hladinou podzemni vody jiz
nejsou pory plné zaplnény kapalinou, vznika tam takzvana nesaturovana

zona (S €(0,1)). To, Ze se v pérech nad hladinou podzemni vody nachdzi

kapalina, je disledkem kapilarnich sil.

2.2 Fyzikalni veli¢iny

vvvvvv

porézni prostredi.

2.2.1 Porozita

Porozita je bezrozmérna veli¢ina, obvykle se znaci n. RozliSujeme tfi jeji druhy:

1) Celkova porozita udéavajici objem volnych pérad vzhledem k celkovému

objemu materialu. Pouziva se pii vypoctech transportu roztoki.

. objem péra v REV
objem REV




2) Aktivni (mobilni) porozita udavajici objem prato¢nych (mobilnich) pora
vzhledem k celkovému objemu materidlu. PouZivd se pii vypoctech
rychlosti proudéni podzemni vody. Odecteme-li jeji hodnotu od hodnoty

celkové porozity, dostaneme porozitu imobilni.

3) Efektivni porozita udavajici objem vody, ktery vytete z 1 m’ horniny
vlivem puisobeni gravitacni sily. Ta se uplatni pfi vypoctech neustaleného

proudéni v oblastech s volnou hladinou.

2.2.2 Hydraulicka vodivost
Hydraulickd vodivost charakterizuje schopnost pidy vést vodu. Udéava se

v jednotkach délky na jednotku Gasu [L-T '], obvykle se znaéi K . Je zavisla na

velikosti, tvaru a obsahu port:
K=Cf(n)-d,,

kde C je parametr charakterizujici tvar zrn zeminy, d,, je jejich ucinny primér
a f(n) je funkce porozity. Hydraulicka vodivost mize nabyvat riznych hodnot
v raznych smérech (takové prostiedi se pak nazyva anizotropni). PredevSim
horizontalni a vertikdlni hydraulicka vodivost se mohou lisit az o n¢kolik fadi.
Dusledkem této smérovosti je, ze se s hydraulickou vodivosti pocita jako se
symetrickym tenzorem druhého ftadu. Jsou-li osy anizotropie shodné se
soufadnymi osami, je vySe zminény tenzor diagonalni. Zavadi se také tenzor
hydraulického odporu, ktery je k tenzoru hydraulické vodivosti inverzni a znaci se
R. Ptesnost stanoveni hydraulické vodivosti je zdkladnim ptedpokladem pro
uspésné teSeni problému proudéni podzemni vody. S hydraulickou vodivosti
souvisi transmisivita (prutocnost) vyjadiujici schopnost zvodné propoustét
podzemni vodu. Naznacuje moznosti vodohospodaiského vyuziti podzemnich
vod. Udava se v jednotkach délky v kvadratu na jednotku asu [L*-T7'] a da se

vypocist pomoci nasledujiciho vztahu:

T =K, H,

l

kde K; je hydraulicka vodivost a H je vyska hladiny nad povrchem nepropustného

podlozi. Nesaturovana ¢ast zvodné k transmisivité neptispiva.



2.2.3 Storativita

Storativita (zasobnost) je schopnost horniny pfijmout ¢i uvolnit urcity objem
podzemni vody pfi zméné piezometrického napéti. Vyjadiuje se koeficientem
storativity, ktery je definovan jako objem vody, ktery se uvolni zjednotkové
plochy pfi jednotkovém sniZeni piezometrick¢é hladiny. Tento koeficient se
obvykle oznacuje s(p) a je bezrozmérny. Uplatiluje se pii vypoctu neustaleného
proudéni, kde pro nasycenou &st je s(p) velmi malé (hodnoty fadu 10*— 10°°)
a odpovida stlacitelnosti vody a ptipadné konsolidaci horniny, zatimco pro cast

nenasycenou je s(p) fadové vyssi (hodnoty fadu 107 — 1072).

2.3 Proudéni podzemnich vod
V této kapitole popiSeme vztahy mezi rychlosti proudéni, tlakem, tlakovou vyskou
a piezometrickou vyskou, coz jsou veli¢iny dulezité pro vypocet proudéni a tedy

1 transportu.

2.3.1 Proudéni v saturovaném prostredi

Prosttedi je saturované, jsou-li vSechny poéry zaplnény kapalinou. Proudéni
kapaliny v saturovaném prostfedi je popsdno pomoci Darcyho zdkona a rovnice

kontinuity (rovnice bilance hmoty).

2.3.1.1 Darcyho zakon

Darcyho zakon je fenomenologicky odvozeny vztah, ktery definuje rychlost

pratoku kapaliny nebo plynu poréznim prostiedim:
u=-K -V,

kde u je filtra¢ni (darcyovska) rychlost, K je tenzor hydraulické vodivosti a @
je piezometricka vyska. Znaménko minus je ve vztahu proto, ze kapaliny proudi
z mist s vy$Sim tlakem do mist s tlakem niz§im. Vedle filtracni rychlosti se zavadi
jesté rychlost porova (intersticidlni). Ta se z rychlosti filtracni ziskd vydélenim
porozitou, coz reflektuje fakt, Ze pouze Cast celkového objemu lze vyuzit pro

proudéni:

S| =



Ob¢ dveé vySe zminéné rychlosti se udavaji v jednotkach délky na jednotku ¢asu

[L-T™].

Piezometrickd vySka v sob¢ zahrnuje potencidl tithového pole dany z-ovou

soufadnici a potencial tlaku:
O=p+z,

kde p je tlakova vyska, kterda mé& vyznam tlaku vyjadfeného v délkovych

jednotkach:

P=—">

P8
kde 7 oznacuje dynamickou slozku tlaku, p je hustota kapaliny a g je tihové
zrychleni. Zatimco tlak se udava v pascalech, tlakova vyska a piezometricka

vyska se udavaji v metrech.

Vynasobime-li filtracni rychlost plochou a vydé¢lime-li ji porozitou, dostaneme
okamzity pritok poréznim prostiedim, ktery se oznacuje Q a udava se

v jednotkach délky krychlovych na jednotku Gasu [ L’ -T7'].

Linearni Darcyho zakon nelze pouzit vzdy. Jeho platnost je omezena shora
izdola. Zdola je omezena existenci molekularnich sil, které, pii nizkych
gradientech tlaku, proudéni zpomaluji nebo dokonce zcela znemoziiuji. Shora je
platnost Darcyho zdkona omezena pouze na laminarni proudéni, pro turbulentni
proudéni ztraci presnost. Je-li proudéni lamindrni nebo turbulentni, lze urcit

z Reynoldsova ¢isla, které se da pro proudéni v poréznim prostiedi vyjadrit jako:

:P'“'d3o
u

Re

kde p je hustota kapaliny, u je filtra¢ni rychlost, dz je charakteristicky rozmér zrn
a u je dynamicka viskozita kapaliny. Jedna se bezrozmérny parametr. Darcyho

zékon lze pouzit pro hodnoty Reynoldsova Cisla mensi nez deset.



2.3.1.2 Rovnice kontinuity

Rovnice kontinuity vyjadiuje, ze v libovolném objemu musi zména hmotnosti
kapaliny odpovidat mnozstvi kapaliny proslé pies hranici a zméné¢ hmotnosti
vzeslé ze zdroji respektive propadii. Hmota tedy nemize vznikat ani zanikat,
miZze se jen pfesouvat zmista na misto. Rovnici kontinuity lze vyjadfit

v integralnim tvaru:
ﬁj(pn)dV:—j (p-&-ﬁ)d5+jp-pd1/,
at V oV V

kde P je hustota zdroju ¢i propadi vyjadiend jako objem kapaliny vtlaceny do
jednotkového objemu za jednotku ¢asu [L’-T7'], n je porozita a n je vektor

jednotkové vnéjsi normaly. Uzitim Gaussovy véty lze tuto rovnici prevést do

diferencialniho tvaru:

(p-n)

+V-(p-u)=P-p.
Py (p-u) p

Pocitame-li s prostiedim bez zdroju, kde navic pfedpokladdme konstantni hustotu

(nestlacitelnd kapalina) a porozitu (nestlacitelné prostiedi), dostaneme:
V-u=0.

2.3.2 Proudéni v nesaturovaném prostiedi

Pory v nesaturovaném prostiedi jsou zaplnény jak kapalinou, tak i1 plynem.
V nesaturovaném prostiedi je tlakova vysSka zapornd. Proudéni je popsano

Richardsovou rovnici, kterou lze odvodit dosazenim z Darcyho zdkona

u=-K(O)VD
do rovnice kontinuity

i +V-u=0.

ot

Richardsovu rovnici Ize pak vyjadfit ve tvaru:

9 _y. (K(O)VD),
ot



kde 6 oznacuje vodni obsah (0 <8 < n), ktery se da vyjadrit jako:

_ objem vody v REV
objemREV

0

Vodni obsah dostaneme, vyndsobime-li saturaci porozitou:
O=n-S.

Jak patrno, v nesaturovaném prostiedi je hydraulickd vodivost funkci vodniho
obsahu. S klesajicim vodnim obsahem dramaticky klesé také hydraulicka vodivost

podle nasledujiciho nelinearniho vztahu:

K(9>=Ks[9_9RJ ,

‘9S - ‘9R

kde K, je hydraulickd vodivost v saturovaném prostiedi, 0s je vodni obsah

saturovan¢ho prostredi, fz je zbytkovy vodni obsah a a je parametr zavisly na
druhu zeminy. Richardsova rovnice je nelinedrni parcidlni diferencidlni rovnice

druhého fadu v prostoru a prvniho fadu v Case, je tedy pomérné obtizn¢ fesitelna.

2.3.3 Okrajové a pocatecni podminky
Abychom mohli fesit ulohu ustdleného proudéni, které je nezéavislé na Case, je

tieba definovat okrajové podminky. Ty jsou trojiho druhu:

1. Dirichletova okrajova podminka — jeji pomoci se zadava tlakova vyska na
¢asti hranice se znamou vyskou hladiny podzemni vody oznacované I'p,

Zadava se ve tvaru:
P=Pp
kde pp je vyse zminéna tlakova vyska.

2. Neumannova okrajova podminka — jeji pomoci se zadavd normalovy
pratok jednotkovou plochou na ¢asti hranice oznacované 'y, Zadava se ve

tvaru:

<
S
1
<
=



kde 7 je jednotkovy vektor vnéjSi normdly a wu, je skalarni funkce
oznadujici tok kapaliny hranici. Castym piipadem je homogenni
Neumannova podminka, kdy uy = 0. Ta se pouziva na nepropustné casti
hranice. Je tfeba pamatovat na to, Ze Neumannova okrajovd podminka
nesmi byt definovana na celé hranici modelu, protoze to by vedlo

k nejednoznacnosti fesent.

. Newtonova (Cauchyho) okrajova podminka — na zbyvajici ¢asti hranice,
oznacované I't, kde je identifikace vysky hladiny nebo toku hranici

obtizn4, se ptfedepisuje Newtonova okrajova podminka ve tvaru:
u-n=o-(p=pr

kde ¢ oznacuje koeficient pfechodu a pr je vnéjsi tlakova vyska. Tato

okrajova podminka simuluje pritok kapaliny polopropustnou piekazkou.

V piipadé neustaleného proudéni je tieba navic nadefinovat pocatecni podminky,

které v daném casovém okamziku urcuji hodnoty tlakti na celé oblasti, na které

rovnici feSime.

2.4 Transport v poréznim prostredi

Existuje mnoho mechanismi, jimiz probihd transport v poréznim prostiedi.

vvvvvv

zavedeme pojem koncentrace. Ta se dé vyjadrit trojim zpisobem:

Hmotnost rozpusténé latky pfipadajici na jednotkovy objem kapaliny:

c="1[M-L7]

kap

2. Hmotnost rozpusténé latky ptipadajici na jednotkovou hmotnost kapaliny

(tzv. hmotnostni koncentrace).

m,

117

CcC=
kap



3. Hmotnost rozpusténé latky piipadajici na jednotkovy objem porézniho
prostfedi. Tu lze vypocist z koncentrace popsané v bod¢ 1 vynasobenim

porozitou:
c=n-c[M-L*]

2.4.1 Advekce

Pro advekci se ¢asto uziva téz termin konvekce. Advekcei se rozumi transport latky
spolu s pohybujici se podzemni vodou. Mnozstvi transportované latky odpovida

filtracni rychlosti proudéni podzemni vody dle vztahu:

kde u. je advekeni tok vyjadiujici mnozstvi latky proslé jednotkovou plochou

za jednotku ¢asu.

2.4.2 Difuze/disperze

Difuze je mechanismus, kterym se CcCastice latky presouvaji z mist o vétsi
koncentraci do mist o koncentraci niz§i. V poréznim prostiedi se toto projevuje

jako molekularni difuze a mechanicka disperze.

Molekularni difuze pfedstavuje transport latky proti sméru gradientu koncentrace.
Je také ovlivnéna mikroskopickou strukturou prostiedi. Jeji intenzita nezdvisi na
rychlosti proudéni. Je popsana Druhym Fickovym zakonem, ktery ukazuje, jak se

koncentrace vlivem difuze meéni s ¢asem:

2
%:Dm ~ZZT?=D,” -Ac,
kde D,, je skalarni difuzni koeficient, ktery je rizny pro riizné latky a udava se
v jednotkach délky &étvereénich na jednotku ¢asu [L°-T7']. V poréznim prostiedi
je tfeba predpoklddat, ze draha difundujici ¢astice bude v disledku ptitomnosti
Castic zeminy zakiivend. Toto ovlivnéni difuze geometrii port je vyjadieno
tenzorem tortuozity T. Ten je v izotropnim prostiedi diagondlni s tim, ze vSechny

jeho slozky jsou si rovny. S jeho pomoci se zavadi tenzor molekularni difuze jako



Proudéni podzemni vody probiha pfi rychlostech, které jsou obecné jak vétsi, tak

1 men$i nez rychlost primérna. Toto ma tfi pficiny:
1. Uprostted poru je proudéni rychlejsi nez na jeho okraji.

2. Dv¢ ¢astice mohou z bodu A do bodu B putovat po riiznych drahéch, které

mohou byt rizné dlouhé.

3. Pory maji riznou velikost. Ve vétSich porech je mozné dosahnout vétsi

rychlosti.

Dusledkem této nehomogenity rychlosti je michani, které je oznafovano jako
mechanickd disperze. Michani ve sméru rychlosti proudéni se nazyva podélna
mechanickd disperze (¢, ), michani ve sméru kolmém ke sméru rychlosti se
nazyva piicna mechanicka disperze (¢, ). Priibéh mechanické disperze 1ze popsat
vztahem, ktery je formaln¢ shodny s Fickovym zdkonem, ale s jinak vyjadienym

koeficientem. Ten se nazyva tenzor mechanické disperze a je zavisly na primérné

rychlosti proudéni dle vztahu:

[Df ]i,j =ar-

- Vi'Vj
W6, +(@, —ar)-T.
1%

Vysledny dé&j slozeny z molekularni difuze a mechanické disperze se nazyva
hydrodynamické disperze. Je charakterizovan tenzorem hydrodynamické disperze,

ktery 1ze spocist jako:
D, =D, +D,.
Charakter hydrodynamické disperze udava bezrozmérné Pécletovo ¢islo

e

Pe =
[D.,

b

kde d je charakteristicky rozmér zrn. Je-li Pe < 0.01, pievlada molekularni difuze.
Je-1i Pe > 10000, pievladd mechanickéa disperse. Molekularni difuzi lze obvykle

zanedbat uz pro Pe > 20.

Z Prvniho Fickova zdkona pak miizeme definovat disperzni tok koncentrace



—DISP —
u. =-D,-Vc.

2.4.3 Advekéné-disperzni rovnice

Transport latky unésené kapalinou popisuje advekcéné-disperzni rovnice, ktera je

formou zékona zachovani hmoty. V obecném ptipadé ji 1ze psat ve tvaru:

%+V~Z=O,
ot

kde tok koncentrace u, ma dv¢ slozky: advek¢ni a disperzni. Dosadime-li nyni za

— —-ADV  —DISP
u,=u. +uc ,

dostaneme:

oc —~ADV ~ —DISP

—=V-(ue +u. )=-V-(v-c)+V-(D,-Vec).

Pomér advekce a disperze dava do souvislosti opét bezrozmérné Pécletovo Cislo,

které v tomto ptipad¢ vyjadiime jako:

M-L

Pe =
|

3

kde L [L] je charakteristicky rozmér tlohy.

2.4.4 Sorpce

Sorpce je interakce mezi roztokem a horninou. Je slozena ze tfi riznych déja:
1. adsorpce — zachycovani migrujici latky na povrchu horniny,
2. absorpce — vstiebani se migrujici latky do matrice horniny,

3. desorpce — zpétné uvoliiovani sorbované latky do roztoku, jedna se o jev

inverzni k adsorpci.

Nyni zavedeme veli¢iny potfebné pro kvantitativni popis sorpce. Hmotnost

sorbované latky lze vztdhnout bud’ na jednotkovy objem pevné faze (oznacime s)



nebo na jednotkovy objem porézniho prostiedi (oznacime 5= (1-n)-s) anebo na
jednotkovou hmotnost pevné faze (oznaCime 5= s/ P, = E/ (I-n)-p,, kde p, je
hustota pevné faze a p, =(1-n)- p, je objemova hmotnost porézniho prostredi).

Sorpce je pak popsdna vztahem mezi sorbovanou hmotnosti a koncentraci latky

v roztoku. Sorpci Ize rozd¢lit na:

1. Rovnovaznou — mezi latkou sorbovanou na pevné fazi a latkou
rozpusténou v roztoku dojde vzdy k ustaveni rovnovahy. Existuje tedy

algebraicky vztah mezi c a s.

2. Nerovnovaznou — zmeéna koncentrace vlivem transportu je srovnatelné
rychla jako pfesun latky mezi roztokem a horninou. Sorbované mnozstvi
v takovém pfipadé nezavisi jen na koncentraci latky v roztoku ale i na
Case. Rovnovidha se tedy neustali a sorpce je popsana rychlosti

pfiblizovani systému k rovnovaznému stavu jako funkce c i s.

Kazdy sorpcni dé&j je ve skutecnosti nerovnovazny. To lze zanedbat pouze
v pfipadé, kdy se ¢ méni dostatecné¢ pomalu, nebo kdyz casové méftitko

pozorovani je mnohem vétsi nez Casova konstanta déje.

2.4.4.1 Sorp¢ni izotermy

Rovnovazny stav mezi s a ¢ za konstantni teploty popisuji sorpcni izotermy. Téch

wewvr

existuje velké mnozstvi, my v dal§im textu popiSeme tii nejbézné;jsi.

1. Linearni izoterma — jedna se o nejjednodussi aproximaci sorpéniho déje.
Nebere v potaz saturaci ani rizné zaplnény stav povrchu materidlu pevné

faze. Matematicky je popsana takto:

s=k,-c=p, -K,-c,
kde K, je distribu¢ni koeficient [L’-M™']. Vykreslime-li izotermu do
grafu, dostaneme piimku.

2. Freundlichova izoterma — jedna se o neline4rni aproximaci sorpcniho dgje.
Nebere v potaz saturaci a vpocatku ma nekonenou smeérnici.

Matematicky je popséana takto:



_ b_ g b
s=k.-c’=p, -K.-c,

kde K, je Freundlichiiv distribu¢ni koeficient [L'-M™'] a b je
Freundlichtiv exponent, ktery se redln¢ pohybuje v intervalu <0, L; 0,9>.

Graf Freundlichovy izotermy pro riznd n a pro K,=2 je zndzornén na

Obrazku 2.1.

n=0.2

S/ //' ———— =05

04 ” ,
T - n=0.7

Obrazek 2.1: Freundlichova izoterma

Izoterma muZe byt linearizovana zlogaritmovanim:
logs=logk, +n-logc.

Langmuirova izoterma — jedna se opét o nelinedrni aproximaci sorpcniho
déje. Na rozdil od dvou vySe popsanych ale uvazuje saturaci materialu

pevné faze. Matematicky je popsana takto:

B KL . Smax . C
I+K, -c
kde s™* je maximalni sorbovana koncentrace a K, je Langmuirv

distribuéni koeficient [ L’ - M ']. Graf Langmuirovy izotermy pro s™ =0,5

a K, =1 je znazornén na Obrazku 2.2.
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Langmuirova izoterma

Obriazek 2.2:
Smérnice tecny v pocatku je rovna K, -s™ (na obrazku Srafovanc).

Maximalni sorbovand koncentrace je na obrazku oznacCena plnou carou,

izoterma carou pieruSovanou.

2.4.5 Retardace
Celkovad hmotnost latky v poréznim prostfedi je rovna ¢+s. Tento vyraz

dosadime za koncentraci v advekéné-disperzni rovnici. Dostaneme (v prostiedi

bez zdroji):
8(;‘a+ 0) V. (1—/;;4DV Lo
t

)=0.

RozepiSeme-li tento vztah a dosadime-li za c=cnas=s- (1-n), dostaneme:

%(s- L=n +c]+v-(§-c)—v-(0ﬁc) = 0.
Pouzijeme linearni izotermu (s =k, - ¢ ), upravime a dostaneme:

(k[,1_—”+1)@+v-(§-(;)—v-(0ﬁc)=o.
n ot



[k[,l_—”ﬂj:}z,
n

kde R je retardacni koeficient (bezrozmérny). Ten vyjadiuje, kolikrat se zpomali

transport vlivem sorpce. Vztah pro vypocet retardace by bylo mozno odvodit také

pro nelinedrni sorpci.

2.4.6 Okrajové a pocatecni podminky

Protoze je uloha transportu vzdy nestaciondrni (hledand koncentrace je funkci

¢asu), je tieba nadefinovat pocatecni podminku rozlozeni koncentrace v ¢ase t=0.

Dale je tfeba zadat okrajové podminky. Ty jsou stejné jako v ptipadé proudéni

trojiho druhu:

1.

Dirichletova okrajova podminka — jeji pomoci se zaddva koncentrace na

Casti hranice T}, kde dochazi ke kontaktu s dobfe michanym roztokem

o stalé koncentraci ¢, . Zadava se ve tvaru:
c=cp.

Neumannova okrajovda podminka — jeji pomoci se zadava derivace

7 v o . T , .
neznamé koncentrace na Casti hranice I',,. V lloze transportu je tok

definovan jako:

u.=-v-c+D,-Vc.

V tomto vyrazu se vyskytuje jak hledana koncentrace, tak jeji derivace,

okrajova podminka se tedy omezuje pouze na jeho disperzni ¢ast. Na ¢asti

hranice T'}. pak okrajovou podminku zaddvdme ve tvaru:
u”" =(D, -gc)qﬁq.

Homogenni Neumannova podminka (nulovy tok) se ptedepisuje napiiklad
na nepropustné hranici nebo na odtoku z oblasti, kdy se predpoklada, ze

koncentrace za hranici je ptiblizné stejna.



3. Newtonova (Cauchyho) okrajovd podminka — je obecné¢ formulovana
podminka predepsaného toku koncentrace na ¢asti hranice I',.. Zadavame

Ji ve tvaru:
u, =(—;/-c+Dh -Ve)-n.

Tuto podminku pouzivame tehdy, kdyz neni mozno pouzit okrajovou

podminku Dirichletovu ani Neumannovu.



3. Simula¢ni software

Touto kapitolou popiSeme software pouzity v této praci. Vypolty proudéni
a transportu byly realizovany v programu Flow123D, coz je program napsany
v C++. Ten pro vypocet proudéni pouziva smiSenou hybridni metodu kone¢nych
prvka (SH-MKP). Transport je feSen metodou rozkladu operatoru, konvekce je
feSena metodou kone¢nych objemi (MKO) a sorpce je pocitana numericky. Pro
feSeni generované soustavy linearnich algebraickych rovnic pouzivd program

Flow123D externi fesice jako je Matlab, PETSC nebo GM6.

3.1 Vstupni soubory

Flow123D vyZaduje ke svému béhu hned nékolik vstupnich soubort, které ted’ ve

zkratce popiSeme.

V prvé tadé je to inicializa¢ni soubor (flow.ini1), ktery je tfeba zadat jako parametr
programu pii jeho spousténi. Ten mimo jiné obsahuje typ vypoctu, jména
vstupnich a vystupnich soubort modelu, pouzity feSi¢ a nékteré fyzikalni

konstanty.

Déle je to soubor sité (*.msh), ve kterém jsou vypsany soufadnice uzlll a seznam
elementii véetné jejich typu. Ten je vytvaren pomoci programu Gmsh, coZ je
tfidimenzionalni konecné prvkovy generator siti, ktery jako vstup uziva soubor
geometrie (*.geo), ve kterém je, jak uz ndzev napovida, popsana geometrie
modelované oblasti a také parametr urCujici vzdalenost jednotlivych uzla sité

a tim také pocet jejich elementt.

Dal8im z pozadovanych vstupnich soubori je pak soubor topologie sité (*.ngh).
V tomto souboru jsou zaznamenany vzdjemné vztahy sousednosti elementi.
Soubor topologie sité je generovan ze souboru sité pomoci programu NGH.exe.
Ten je tfeba spoustét s inicializacnim souborem NGH.ini, ktery obsahuje

pfedevs§im nazvy vstupnich a vystupnich souborti.

Soubor materiald  (*.mtr) zaznamenava hodnoty hydraulick¢é vodivosti
jednotlivych ¢asti sité, koeficienty storativity pro pifipad neustdleného proudéni,

hodnoty porovitosti a dalsi udaje popisujici fyzikalni vlastnosti prostredi.



Poslednim z nutnych vstupii je soubor popisujici okrajové podminky proudéni

(* fbc).

Flow123D pfijima jesté tfi dalSi vstupni soubory, které vSak ke svému béhu

nevyzaduje. Tyto jsou popsany v nésledujicich odstavcich.

Prvnim znich je soubor pocéate¢nich podminek proudéni (*.fic), ktery je vSak
vyzadovan pouze v piipadé neustdlené¢ho proudéni. Soubor obsahuje hodnoty

tlakového a vektorového pole na jednotlivych elementech v ¢ase t = 0.

DalSimi dvéma vstupy jsou pak soubor okrajovych podminek transportu (*.tbc)
a soubor pocatecnich podminek transportu (*.tic), které by bylo mozno popsat
obdobné jako pftislusné soubory pro proudéni (nezadavaji se vsak tlaky, ale

koncentrace jednotlivych transportovanych latek).

Soubory materialu, okrajovych podminek a pocatecnich podminek (a to jak
proudéni, tak transportu) jsou generovany pomoci programu BCD.exe, ktery je
op¢t tieba spoustét s inicializacnim souborem (BCD.ini). Ten obsahuje pfedevsim
nazvy vstupnich a vystupnich soubort a predpisy a typy okrajovych a pocatecnich

podminek.

3.2 Vystupni soubory

Vysledkem vypoctu matice linedrnich algebraickych rovnic jsou hodnoty
tlakovych vysek na elementech a na sténéch sité, hodnoty piezometrické vysky
a pretoky pies jednotlivé stény sit€¢ ve sméru vnéjsi normaly. V piipadé transportu
jsou to pak koncentrace na jednotlivych elementech v ptislusném case. Program
Flow123D umoziiuje generovani dvou riiznych typl vystupnich soubori, pficemz
oba dva jsou ukladany s ptiponou POS a Ize je zobrazit ve vySe zminovaném

programu Gmsh:

1) Vypis vysledkli ve formatu ASCII (American Standard Code for Information
Interchange). Vysledky ulozené v tomto formatu maji tu vyhodu, ze se v nich
uzivatel mize snadno orientovat, zabiraji vSak relativné hodné¢ mista a déle se

otviraji pfi zobrazeni v Gmsh.

2) Vypis vysledkli ve formatu BIN (binary). To jsou vysledky v takovém tvaru,

v jakém je spocetl fesi¢. Tento format je vhodny pro dal§i numerické zpracovani



arovnéZ pro generovani souboru pocateCnich podminek nasledného vypoctu

neustaleného proudéni.

Vsechny vstupy a vystupy programu Flow123D a jejich vztahy piehledné

znazoriuje Obrazek 3.1 (obrazek prevzat z [14]).

Required inputs

|geo —file| lngh ini - ﬂlel
| I ——— ]
| GMSH |—)|msh ; ﬁIeH NGH |—>| ngh - filel

Problem dependent inputs

mitr - file

Hlow ini - file !

msh - file

ngh - file

fbe - file

HEH

FLOW123D

Obriazek 3.1: Vstupy a vystupy programu Flow123D

: toc - file

 fic - file |

tic - file

2

2



4. Simulace kolony
Prvnim krokem pii vytvareni této prace bylo ovéfit si moznosti simulacniho

software pii modelovani kolonového experimentu popsané¢ho v [9].

Kolonovy experiment slouzi k simulaci transportu horninou a geochemickych
déji probihajicich v riznych prostfedich. Kolona se naplni horninou, kterou
chceme testovat, a vtlaci se do ni roztok zvolenych latek. Na vystupu kolony

muzeme méfit charakteristiky vystupujiciho roztoku (pH, vodivost,...).

Kolona popsana v [9] je valcového tvaru s podstavou o poloméru 3,5 cm a o vysce

30 cm. Kolona byla naplnéna zeminou, jejiz koeficient hydraulické vodivosti je
roven 1,6 x 10° m-s™' a jejiz porozita je rovna 0,22. Do kolony byl vtladen
roztok nanoZzeleza o koncentraci 0,3 g-/~' po dobu 502 minut. Tato kolona byla

sestavena pro ziskani experimentalnich dat, kterd méla poslouZit k vytvoreni
jednoduchého modelu migrace nanocastic horninovym prostfedim lokality

Piest’any.

V programu Gmsh jsem vytvofil a vysitoval pozadovanou geometrii. Pro model

jsem zvolil dvé okrajové podminky pro proudéni:

1) Dirichletova okrajovd podminka konstantniho tlaku na horni podstavé
valce. Konstantni tlak nastaven na hodnotu tlaku atmosférického
(10300 Pa).

2) Neumannova okrajova podminka urcujici hodnotu pritoku okrajem

modelu na dolni podstavé valce. Prutok nastaven na experimentalné

zjisténou hodnotu prevzatou z [9] (70,1 ml-min™").

Dale jsem v modelu nastavil okrajovou podminku pro transport a sice
Dirichletovu OKP konstantni koncentrace na dolni podstavé valce (0,3 g-I7™").

Pocate¢ni podminkou pro transport byla nulovd koncentrace v celém objemu

modelu.

Na takto vytvofeném modelu jsem nasledné spustil simulaci transportu. V modelu
je pocitano pouze s nejhrubsi frakci nanozeleza, nebot reprezentuje ptiblizné

85 procent vstupni koncentrace a zarovein je dobfe viditelnd na vystupu



experimentu. Retardace byla v modelu reprezentovana linedrni sorpci
s distribu¢nim koeficientem rovnym 35 c¢m’- g™ a's objemovou hmotnosti rovnou
1,562 g-cm™ (hodnoty pievzaty z [9]). Takto zadana retardace se d4 spo&itat

podle nésledujiciho vztahu:

R=1+p-K, 2"
n

kde pje objemova hmotnost porézniho prostiedi, K, je distribu¢ni koeficient

a n je porozita.
Na Obrazku 4.1 jsou porovnany vystupy modelu s vystupy experimentu.

Pod fotografii experimentu je vzdy vystup modelu v odpovidajicim case.
Jednotlivé vystupy modelu maji rizné métitko koncentraci. Hodnoty Vj u vystupti
experimentu znaci mnozstvi vtlaéeného roztoku vyjadiené jako nasobek porového
objemu. Pérovy objem udava objem volnych pori. Jeho jednotkou je m’. V nasem
ptipad¢ je uzit ve smyslu Casovém jako cas, za ktery kolonou protece urcity

nasobek porového objemu.

Vystupy modelu jsou vdobré shod€ sexperimenty. Ztoho ovSem nelze
vyvozovat, ze by byl program Flow123D obecn¢ vhodny pro simulaci jakékoli
ulohy S$ifeni Zeleznych nanocastic. Transport latky je totiz, jak bylo popsano
v pfedminulé kapitole, zptusobovan advekci a disperzi. Flow123D vSak disperzi
explicitné nepocitd. Vysledky simulaci v ném provedenych by tedy mély byt tim
lepsi, ¢im vys$s§i je Pécletovo Ccislo (udavd pomér advekce a disperze).
Nehomogenity na poslednim obrazku jsou pravdépodobné zplsobeny

nepravidelnosti vypocetni sité.
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Obrazek 4.1: Srovnani vystupi modelu a experimentu



5. Lokalita Kurivody

Cilem této prace bylo vyzkouSet vypocetni moznosti programu Flow123D na
realné lokalité. Kritérii pro vybér lokality byly zajimava hydrogeologicka stavba
(prulinovo-puklinové proudéni) a dobra zdokumentovanost (aby bylo z ¢eho
model postavit a s ¢im srovnat jeho vystupy). Obé tyto podminky splnila lokalita
Kufivody. Obec Kuiivody (spravni obec Ralsko, okres Ceska Lipa, Liberecky
kraj) se nachézi asi 8 km jihovychodné od mésta Mimon. Oblasti, na kterou se
bude soustiedit na$ zajem, je predevsim okoli byvalé vojenské pradelny sovétskeé
armady (ta vojensky prostor vyuzivala v letech 1968 az 1991). Thned po jejim
odchodu se zapocalo s odstraniovanim starych ekologickych zatézi. V prvé tfadé
doslo k odtéZeni zneciSténych zemin. Nasledovalo cerpani a dekontaminace
podzemnich vod. Znecisténi na bazi ropnych latek neproniklo ve vétsi mife do
hlubsich horizontli a podafilo se ho odstranit. Pfedev§im v okoli byvalé pradelny
je vSak zavaznd masivni kontaminace podzemnich vod chlorovanymi uhlovodiky
(trichlorethylen, tetrachlorethylen, tetrachlormethan, chloroform, dichlormethan).
Jedna se o zdravi nebezpecné latky, které postihuji centralni nervovou soustavu
(excitace, dezorientace, opilost, zavraté, ospalost, bezvédomi), poskozuji jatra
(hepatotoxicita), ledviny (nefrotoxicita) a plice (plicni edém). Je tedy
pochopitelné, Ze nejvyssi prioritou sanacnich praci je zamezit pruniku téchto latek
do zdrojl pitné vody. V roce 2003 byla na zakladé vybérového fizeni vybrana
Ministerstvem Zivotniho prostiedi Ceské republiky spolednost Aquatest a.s.
k pokracovani a dokonceni napravnych opatieni pfi feSeni ekologickych skod na
byval¢ zakladn¢ Kufivody. Ta ndm na podzim roku 2009 ptedala pro ucely
vytvofeni modelu pro tuto diplomovou praci dokumentaci k této oblasti. Sanacni
prace na lokalit¢ v soucasnosti stdle jeSt¢ probihaji a to metodou chemické
oxidace a redukce. Jedna se o zasakovani oxidac¢nich nebo redukénich ¢inidel do
horninového prostiedi. K oxidaci, ptfipadné redukci dochéazi ptimo v horninovém
prostiedi a odpada tedy cerpani kontaminované vody. V Kufivodech byly
ktomuto Gfelu pouzity manganistan draselny (KMnO4), kyselina
2-hydroxypropanova  (trividlné¢  kyselina ~ mlécna, = CH;-CHOH-COOH)

a nanoZelezo (nanoFe").



5.1 Méreni
Na lokalit¢ byla firmou Aquatest a.s. provedena méfeni za Ucelem uptesnéni
geologickych a hydrogeologickych podminek. Tato méfeni nyni strucné

popiseme, v dal$im textu se pak uz jen budeme odvoléavat na jejich vysledky.

Povrchova geofyzika — jeji pomoci se zjistuji fyzikalni vlastnosti horninového
prostiedi (elektrické, magnetické, seismoakustické, ...). Cilem je vymezit
kvazihomogenni celky s pfiblizn¢ stejnymi geofyzikalnimi  vlastnostmi.
Povrchova geoelektrika poukazuje na pasma tektonického rozpukéni v mistech

s niz§imi hodnotami mérnych odpori [1].

Metoda Molekularni formy prvkit (MFP) — jednd se o atmogeochemické méieni
(vzorkuje pidni vzduch). Jeji podstatou je zachyt molekularni formy prvka
v atmosférickém vzduchu, emitovanych geologickymi strukturami, sorbentem [8].
Tohoto 1ze vyuZit naptfiklad pii vyhledavani zlomi.. Maximalni koncentra¢ni
hodnoty MFP jsou tim vyssi, ¢im vyrazngji jsou definovany styky jednotlivych

nehomogenit.

Karotazni méfeni — jedna se o hlubinny geofyzikalni prizkum. Uziva se pro
urcovani hranic kolektorii a izolacnich vrstev, zjistovani mist pritokti a jejich
vydatnosti, sméru a rychlosti vertikalniho proudéni vody a pfi odbéru vzorki vody
z libovolné hloubky pod jeji hladinou. Dale se vyuZiva pro prostorové mapovani

zne€ist'ujicich latek a pro monitorovani postupu jejich likvidace in situ [16].

Hydrodynamické zkousky — jejich cilem je zjistit hydraulické vlastnosti zvodné
a podminky jejiho napajeni. Na lokalit¢ Kufivody byly provedeny kratkodobé
hydrodynamické zkousky metodou tzv. slug-testu. Tato metoda se pouziva pro
rychlé stanoveni orienta¢nich hodnot parametri horninového prostfedi v blizkém

okoli zkouseného vrtu [1].

Stopovaci zkousky — spoc€ivaji v zasdknuti snadno detekovatelné latky do vrtu
a v nasledném monitoringu jeji koncentrace v okoli zasaku. Cilem je zji$téni
(ovéteni) sméru a rychlosti proudéni podzemnich vod a vzijemné komunikace

mezi jednotlivymi vrty.



5.2 Geometrie modelu

Pii sestavovani modelu je vzdy tfeba zacit vytvofenim geometrie. Nejprve
zavedeme soufadné osy. Osa x povede ze zdpadu na vychod, osa y z jihu na sever
a osa z bude na ob¢ ptredchozi kolma a budeme na ni vynaset nadmotskou vysku.
Modelovano je uzemi o rozloze 815 x 728 metri (nejedna se ovSem o obdélnik,
ale o desetithelnik). Vymezeni modelované plochy je dano mnoZstvim
dostupnych informaci zvrtnych, geofyzikédlnich, karotdZznich a jinych

prizkumnych praci.

Na zaklad¢ povrchové geoelektriky a metody MFP byly v zdjmové oblasti
identifikovany tektonicka linie (puklina) ve sméru SZ-JV a dil¢i tektonické linie
ve sméru SV-JZ. Horizontalni fez modelovanou oblasti s vyznacenymi osami

tektonickych poruch je zndzornén na Obrazku 5.1.

¥ [m]
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osy tektonick§ch poruch
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Obriazek 5.1: Horizontalni ez modelovanou oblasti
Prabéh tektonickych poruch byl zjistovan pouze v okoli kontaminované oblasti
ajen tam je s nimi také pocitano. Pukliny se pravdépodobné vyskytuji i v jinych

¢astech modelované oblasti, bez dalSich métfeni vSak neni mozno zjistit kde.

Na zaklad¢ karotaznich méteni, hydrodynamickych a stopovacich zkousek byl

sestaven hydrogeologicky koncepéni model zajmového tUzemi [1]. Ten



zjednodusSuje mnohovrstevny kolektorovy systém na tfi melké zvodnéné systémy

a jeden regiondlni turonsky kolektor v jejich podlozi. Tyto jsou od sebe oddéleny

izolatory a vzajemné mezi sebou komunikuji pouze omezené, predev§im pomoci

puklin a Spatn€ vystrojenych vrti. Mélké zvodnéné systémy nazveme po fade¢ se

stoupajici hloubkou A, B a C, regiondlni kolektor nazveme R a izolatory 11, 12

a 13. V Tabulce 1 je uveden struény popis jednotlivych kolektort.

Nazev kolektoru

Popis

Ptipovrchovy kolektor s volnou hladinou v nadmotské vysce
311 az 334 m o mocnosti 6 m. Jeho baze (dno) je rovnob&zna
s povrchem terénu. Smér proudéni podzemni vody byl

zjistén od jihovychodu k severozapadu [1].

Kolektor s napjatou hladinou v nadmotské vysce 309 az 316
m. Ma horizontdlni bazi a jeho mocnost se pohybuje
v rozmezi 2 az 7 m. Smér proudéni podzemni vody zjistén od

jihovychodu k severozapadu [1].

Kolektor s napjatou hladinou v nadmotské vysce 298 az 300
m. Ma horizontdlni bazi a jeho mocnost je 2 m. Smér
proudéni podzemni vody zjistén od jihovychodu

k severozéapadu [1].

Kolektor s volnou hladinou o mocnosti 100 m. Tento
kolektor je vodohospodarsky vyznamny a proto predstavuje
ohrozenou ¢ast horninového prostiedi. Pravdépodobné
v dasledku Cerpani pitné vody je smér proudéni opacny nez
v ostatnich kolektorech, tedy od severozapadu k jithovychodu

[1].

Tabulka 1: Popis kolektoru

Program Flow123D neumi pocitat proudéni v nesaturované zén¢, pocita ho jako

proudéni v zoné saturované jen se zdpornymi tlakovymi vySkami (a tedy i tlaky).

Protoze ma kolektor R volnou hladinu, dochazelo pti vypoctu proudového modelu

k potizim (vysledky nebyly vérohodné). Tento problém byl vyfeSen zadanim




riznych OKP pro saturovanou a nesaturovanou zonu kolektoru R. Aby bylo toto
oddélené zadani OKP mozné, byl kolektor R rozdélen na dva (R1 a R2) uZ na
urovni geometrie. Kolektor R1 ma mocnost 9 m a predstavuje nesaturovanou ¢ast
kolektoru R. Kolektor R2 ma mocnost 4 m a ptredstavuje Cast saturovanou. Jak
patrno, soucet mocnosti kolektort R1 a R2 (13 m) nesouhlasi s v Tabulce 1
uvadénou mocnosti kolektoru R (100 m). K této redukcei bylo ptikroceno z divodu
uspory vypoletniho casu (sit’ je vyrazn€ mensi). Na vystup modelu toto
zjednoduSeni nemd Zadny patrny vliv. Volnou hladinu ma i kolektor A, ale
protoze je pripovrchovy a nesaturovand zéna je vném vyrazné mensi nez
u kolektoru R, nezplisobuje to v modelu zadné potize. Vysledny osmivrstvy

koncepcni model je znazornén na Obrazku 5.2.
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Obrizek 5.2: Koncepéni model zijmového uzemi (vertikalné prevySeno 10x)
terénu (A a B), jsem mél k dispozici mapy vrstevnic (vytvorené firmou Aquatest)

pro dna a stropy téchto vrstev.

Geometrie byla vytvoiena v programu Gmsh. Puklina je zakomponovana az od
vrstvy B niz, protoze vrstva A je tvofena hlinou, piskem a rozvétranym piskovcem
a pukliny vni tedy neocekdvam. Geometrie je zndzornéna na Obrazku 5.3

a popsana v Tabulce 2.



Obrazek 5.3: Geometrie modelované oblasti

Pocet bodi 195

Pocet linii 443

Pocet povrchi 321
Pocet objemil 72
Pocet fyzickych skupin | 14

Tabulka 2: Parametry geometrie

V programu Gmsh byla nésledné¢ vygenerovéna sit. Ta je zndzornéna (se
zvyraznénymi 2D elementy ~ puklinou) na Obrazku 5.4. Sit ma 2305 uzla
a 11217 elementd, z toho 240 2D elementt (trojihelniky) a 10977 3D elementl

(Ctyfstény).
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Obrazek 5.4: Sit’ modelované oblasti

5.3 Proudovy model
Tento pododdil se zabyva sestavenim a kalibraci modelu proudéni podzemni
vody. V Tabulce 3 jsou uvedeny jednotky, se kterymi se pii tvorbé modelu

pocitalo.

Veli¢ina | Jednotka

délka metr

¢as den

hmotnost gram

Tabulka 3: Jednotky pouZité v modelu

5.3.1 Okrajové a pocatecni podminky
K popisu okrajovych podminek podzemniho proudéni byly pouzity Dirichletovy
a Neumannovy OKP. Tyto jsou shrnuty v Tabulce 4.

I —




Hranice modelu Typ OKP
Hrany vrstvy A Dirichletova
Hrany vrstvy 11 Homogenni Neumannova
Hrany vrstvy B Dirichletova
Hrany vrstvy 12 Homogenni Neumannova
Hrany vrstvy C Dirichletova
Hrany vrstvy 13 Homogenni Neumannova
Hrany vrstvy R1 Homogenni Neumannova
Hrany vrstvy R2 Dirichletova
Dolni podstava modelu Homogenni Neumannova
Horni podstava modelu Neumannova

Tabulka 4: Okrajové podminky proudéni

Kazda z vrstev ma deset hran a na kazdé z nich je z divodu co nejvyssi piesnosti
nadefinovana jind OKP. Hodnoty Dirichletovych OKP byly cerpany z map
hydroizohyps (vypracovanych firmou Aquatest). Hydroizohypsa je pomyslna ¢ara
(izolinie) oznacujici na mapé stejnou vysku podzemni vody. Neumannova OKP
na mySlené horni podstavé modelu pfedstavuje srazky. Primérny roc¢ni thrn
srazek v oblasti kolisd mezi 680 a 750 mm [1]. Je ovSem tieba vzit v potaz, ze
velka cast srazek stece po povrchu nebo se odpafi. Dle Mapy odtoku podzemni

vody CSSR [7] se v zajmové oblasti vsikne pfiblizné 15% srazek. Z tohoto
dostaneme vyslednou hodnotu Neumannovy OKP -2,875-107 m’-m™ -den”".

Znaménko minus vyjadfuje, ze voda ze srazek do oblasti vtéka (tok proti sméru

jednotkové vngjsi normaly).

Modelujeme ustalené proudéni, poc¢atecni podminky tedy pfedepisovat nemusime.




5.3.2 Parametry proudového modelu a jejich kalibrace

Pro vytvoteni proudového modelu bylo tieba zadat hodnoty porozity, hydraulické
vodivosti pro kazdou z vrstev a hydraulické vodivosti pukliny. Hodnota zddného
z téchto parametri mi nebyla pfed zahdjenim kalibrace zndma. M¢l jsem
k dispozici jen odhady hydraulickych vodivosti vrstev A, B, C a R ziskané

z provedenych Cerpacich zkousek.

Kalibrace modelu je zalozena na zméné vstupnich parametrii tak, aby bylo
dosdhnuto co nejvétsi shody mezi urovnémi hladin vypoctenymi modelem
a naméfenymi. Tohoto jsem se nejprve snazil docilit vizudlnim srovnanim
vystupit modelu s mapami hydroizohyps. Tento pfistup se vSak ukazal byti
neefektivnim a nepfesnym. Bylo tedy rozhodnuto vyuZit pro kalibraci software
UCODE. Jedna se o program vyvinuty primarn¢ pro kalibraci modeli sestavenych
v programu Modflow. Lze ho vSak pouzit s kazdym programem, ktery ma ¢iselné

(ASCII nebo textové) vstupy a vystupy. UCODE byl vytvoten aby:
1. Upravoval vstupy modelu a nacital hodnoty z jeho vystupt.

2. Porovnaval uZivatelem poskytnutd pozorovani s pfisluSnymi hodnotami

nactenymi z vystupu modelu.

3. Pouzival modifikovanou Gauss-Newtonovu metodu k iteracni apraveé
uzivatelem zvolenych vstupnich parametrt tak, aby byla minimalizovana
hodnota ucelové funkce (bezrozmérnd). Ta je ziskdna souctem c¢tverca
rezidui (rozdil mezi pozorovanou a simulovanou hodnotou) vynasobenych

vahami jednotlivych pozorovani:
SB) =Y @,-(h ~h (B,
i=1

kde @, je véaha i-t¢ho pozorovani, n je pocet pozorovani, A je jeho
naméfena hodnota a 4,'(b) je jeho simulovand hodnota (se sadou

parametri b).

4. Vypsal vysledné hodnoty parametrti.



5. Vypocetl a vypsal statistiky, které slouzi k identifikaci parametrt, které
nemohou byt odhadnuty, ke zhodnoceni odhadnutych parametra

a zhodnoceni toho, jak pfesné¢ model reprezentuje skutecnost.

Na Obrazku 5.5 je znazornéno schéma propojeni programu UCODE

s programem Flow123D.

Soubor $ablony Vstupy modelu

*.tpl * mitr

UCODE 2005
» Flow123D
*.in
Instrukéni soubor Vystupy modelu
*.ins * pos

Obrazek 5.5: Schéma propojeni UCODE s Flow123D

Hlavni vstupni soubor programu UCODE (*.in) obsahuje néasledujici

informace:

e nazev modelu, jednotky v ném pouzivané a piikaz pouzivany k jeho

volani (typicky né&jaky batch soubor *.bat),

e pokyny, ma-li UCODE jen spocist citlivosti parametri nebo je

1 optimalizovat,

e pokyny pro Gauss-Newtonovu metodu (maximalni pocet iteraci,

konvergenéni kritéria, ...),



e tabulku vstupnich parametri modelu, jejich pocatecni hodnoty, jejich

omezeni, ...

e tabulku odvozenych parametrd, jejichz hodnoty nepodléhaji kalibraci
pfimo, ale jsou vypocitavany podle uzivatelem specifikovaného vztahu

z parametrt popsanych v tabulce pfedchozi,

e tabulku pozorovani, jejich hodnoty a vahy,

odkazy na instrukéni soubor a soubor Sablony.

Soubor Sablony (*.tpl) je v podstaté¢ soubor materidlti (*.mtr), ktery ma ale na
misté kalibrovanych parametr misto jejich hodnoty jejich nazev, pod kterym jsou
uvedeny v tabulce parametrti (nebo v tabulce odvozenych parametri) v hlavnim
vstupnim souboru programu UCODE (tento ndzev je vepsan mezi dva

vykfti¢niky).

Instrukéni soubor (*.ins) obsahuje pokyny pro vyhledani vystupli modelu, které

ptislusi k zadanym pozorovanim, ve vystupnim souboru programu Flow123D

(*.pos).

Podrobnéjsi popis programu UCODE piesahuje ramec této prace, Ize ho vSak najit

naptiklad v [11].

Prvnim tkolem pied zahdjenim kalibrace bylo vybrat parametry, které¢ budou
optimalizovany. Byly vybrany hydraulické propustnosti kazdé z vrstev
a hydraulickd vodivost pukliny. Dale byl zaveden piedpoklad, Ze horizontalni
hydraulicka vodivost je desetkrat vétsi nez ta vertikalni. Tento ptedpoklad byl
realizovan pomoci tabulky odvozenych parametri. Dal§imi parametry, které by
bylo mozno optimalizovat, jsou porozita a mnozstvi srazek. Tyto nebyly do
kalibrace zahrnuty, protoze bylo mozno ocekavat silnou korelaci mezi nimi
a hydraulickymi vodivostmi nékterych vrstev. K optimalizaci bylo tedy urceno

celkem osm parametrd.

Déle bylo tfeba vytvofit pozorovani. V dokumentaci k oblasti (konkrétné
v mapach hydroizohyps) jsou zakresleny vrty svyznacenymi hodnotami
piezometrické vysky. Z téchto map bylo tfeba vyziskat soufadnice vrtl, najit uzel

sité, ktery je k nim nejblize (za timto i€elem jsem si napsal aplikaci hledajici uzel



sit¢, ktery je k danym soufadnicim nejblize), a nasledn¢ vyhledat, kde ve
vystupnim souboru programu Flow123D (¢islo tadku a cislo sloupce) je
vypoctend hodnota piezometrické vysky v tomto uzlu zaznamenana, aby bylo
mozno vytvofit instrukéni soubor (*.ins). Kazdému pozorovani bylo nutno ptid¢lit
vahu. Vahy jsou pouzivany, aby zvyhodnily spolehlivd pozorovani oproti t€ém

nespolehlivym. Vaha se zna¢i @ a spocita se jako:

kde &’ je rozptyl, ktery je definovéan jako stiedni hodnota kvadrati odchylek od
sttedni hodnoty:

o =%-i<xi ~E(X)),

kde x, je hodnota veli€iny Xa E(X) je jeji sttedni hodnota.

Vahy v podstaté vyjadiuji, jak moc nepfesné miize dané pozorovani byt. Cim je
vaha niz8i, tim je pozorovani nepiesnéjsi. V nasem piipadé byly nepiesnosti
zpiisobeny jednak vlastnim méfenim piezometrické vySky ve vrtu a pak také
neptesnosti urCovani pozice vrtu v oblasti (nepfesné méfeni v mapé) a tim, ze
nejblizsi uzel sit€¢ mohl byt od zmétené polohy vrtu 1 nékolik metrit daleko. Tyto
faktory ale ovliviiovaly vSechna pozorovani stejnou mérou a tak byla vSem

pozorovanim ptidélena stejna vaha (0,894 m™).

V Tabulce 5 jsou uvedeny hodnoty vSech parametrii vysledného kalibrovaného

modelu.



Parametr Hodnota
Hydraulicka vodivost vrstvy A 0,3260 m-den”
Hydraulicka vodivost vrstvy I1 1,7-107 m-den”
Hydraulicka vodivost vrstvy B 0,1714 m-den”'
Hydraulicka vodivost vrstvy 12 7-10° m-den
Hydraulicka vodivost vrstvy C 0,1555 m-den™
Hydraulicka vodivost vrstvy 13 2-107 m-den™
Hydraulicka vodivost vrstvy R1 0,031 m-den
Hydraulicka vodivost vrstvy R2 0,031 m-den”'
Hydraulickd vodivost pukliny 1-10° m-den™

Porozita (pro vSechny vrstvy stejnd) 0,2

Tabulka 5: Parametry modelu a jejich hodnoty

Hydraulické vodivosti vrstev A, B, C a R uvedené v Tabulce 5 jsou horizontalni.

Vertikdlni jsou desetkrat mensi. Hodnoty parametrii jsou fyzikalné reélné, jen

hydraulicka vodivost vrstvy R vysla fadové mensi, nez by bylo mozno ocekavat.

Na tento parametr je vSak model velmi malo citlivy, hodnotu vzeslou z kalibrace

je tedy tieba brat s rezervou.

5.3.3 Vystupy modelu a jejich zhodnoceni

V Tabulce 6 je srovnani hodnot piezometrick¢ vySky namétfené a simulované

v bodech pozorovani.
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Namérena | Simulovana
Pozorovani X [m] Y [m] Z [m] hodnota hodnota
[m] [m]
Al 206,8 524,1 319,7 319,52 317,687
A2 363 410,1 3229 318,62 319,937
A3 652 247,77 327,6 328,52 326,567
A4 844,37 349,67 331,49 331,72 331,207
AS 751,27 158,54 328,91 327,76 328,307
B1 556.,4 264,4 309 321,78 322,992
B2 758 403 309 327,12 327,513
B3 767 172,1 309 324,48 325,736
B4 698,25 104,75 309 323,81 325,630
B5 312,2 447,75 309 315,34 319,323
C1 566 385 298 320,66 321,134
C2 626,43 271,92 298 321,62 322,028
C3 676,98 407,82 298 321,16 321,383
C4 718,75 202,25 298 32291 322,640
R1 262,94 451,57 284 288,71 288,111
R2 602,21 324,18 284 288,47 288,184
R3 729 251 284 288,23 288,011

Tabulka 6: Naméiené a simulované hodnoty piezometrickych vySek v bodech pozorovani



Simulované hodnoty jsou v dobré shod¢ s naméfenymi. Hodnota ucelové funkce
dokonvergovala k hodnot¢ 26,281, v idealnim ptipad€ by vSak mél byt rovna nule.
S rostoucim poctem parametrii se rozdil mezi modelem a pozorovanimi zmenSuje
(GCelova funkce klesd), nelze vSak model =zahltit parametry, které nejsou
podpoieny pozorovanimi. Cim vice parametrii kalibrujeme, tim méné spolehlivy

je jejich odhad. Tento fakt zohledniuje statistika CEV (rozptyl vypoctené chyby).

. —2 . v I4 W ]
Oznacuje se s , je bezrozmérna a vypocte se jako:

NO + NPR - NP’

kde NO je pocet pozorovani, NPR je pocet apriornich informaci a NP je pocet
parametrii. Odmocnina z CEV se nazyva standardni chyba regrese (STD ERR)

aznadi se s. Hodnota obou tdchto statistik by idedlné¢ méla byt rovna jedné.
V nasem pfipad¢ je s = 2,6281 a s=1,6211. To miize znamenat jednu ze dvou
veci: prilis velké vahy pozorovani nebo chybu modelu. Ta mize byt az s -krét
vétsi nez chyba méteni.

Na Obrazku 5.6 je graf vaZenych rezidui jednotlivych pozorovani.
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Obriazek 5.6: VaZena rezidua jednotlivych pozorovani
Hodnoty vazenych rezidui by se mély pokud mozno co nejvice blizit nule. Mél by
byt také vyrovnany pocet hodnot vétSich nez nula a hodnot mensich nez nula.

V nasem piipadé je sedm rezidui vétsich a deset mensich nez nula.
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Pro kalibraci nebyla pouzita vSechna dostupna pozorovani a to proto, Ze jejich

pfidavani je véc pomérn¢ pracné a zabere mnoho casu.

Nejvétsi odchylky simulovanych hodnot od téch naméfenych se vyskytuji
v zépadni ¢asti kolektoru B tam, kde k nému piimo pfiléha kolektor A (neni mezi
nimi vrstva izolatoru). Tato nepiesnost modelu je zplisobena tim, ze hydraulicka
vodivost kazdé z vrstev je v celém jejich objemu stejna (vrstvy jsou homogenni).
To je ovSem ve skutecnosti dosti malo pravdépodobné. Model by tedy bylo
mozno vylepsit rozd€lenim kazdé z vrstev do nékolika z6n s riznou hydraulickou
vodivosti. Toto by ale muselo byt provedeno uz na urovni geometrie, coz se opét

z diivodt pracnosti a ¢asové naro¢nosti nestalo.

Na Obrazcich 5.7 — 5.10 jsou srovnany mapy hydroizohyps vrstev A, B, C a R (se
zvyraznénymi pouZzitymi pozorovanimi) [1] a simulované piezometrické vysky

tychz vrstev.
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Obrazek 5.7: Srovnani simulovanych a zméfenych piezometrickych vysek vrstvy A
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Obrazek 5.8: Srovnani simulovanych a zméfenych piezometrickych vysek vrstvy B

T -




Obrazek 5.9: Srovnani simulovanych a zmérenych piezometrickych vysek vrstvy C
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Obrazek 5.10: Srovnani simulovanych a zméfrenych piezometrickych vySek vrstvy R
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Vrstva R je vSak velmi malo prozkoumana (jen tii vrty, které jsou navic t€émeét na
jedné ptimce). Jeji interpretaci jak ve form& hydroizohyps, tak i ve formé& vystupu
zmodelu je tfeba brat s pomérné znacnou rezervou. Gradient piezometrickych
V}'Iéek ve vrstvé R je navic tak maly, Ze je V}'Istup z modelu na prvni pohled dost
Nabizi se proto otdzka, nebylo-li by byvalo lepsi vrstvu R do modelu vibec

nezahrnovat.

Shoda modelovanych piezometrickych vySek s mapami hydroizohyps je relativné
dobra. Zlepseni by bylo mozno dosahnout metodami popsanymi vyse. Uzaviena
kiivka v mapé hydroizohyps vrstvy B je zplisobena interpretaci méteni
vykreslovacim programem (Surfer), nema zadnou redlnou pfi¢inu a nebylo tedy

zadouci snazit se ji modelové replikovat.

Na Obrazku 5.11 jsou zobrazeny vektory filtra¢ni rychlosti ve vertikdlnim prifezu

oblasti (v zajmu ptehlednosti se jednd o pouhy vytez).
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Obrazek 5.11: Vektory filtra¢ni rychlosti ve vertikalnim fezu oblasti
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Z Obrazku 5.11 je patrné, Ze v souladu s predpoklady je smér proudéni ve vrstvé

R opacény nez v ostatnich zvodnélych vrstvach.

V Tabulce 7 je uvedena vodni bilance (Water budget) jednotlivych zvodnélych
vrstev. Ve Flow123D je toto feSeno pomoci pfiznakll (tagi) u jednotlivych
okrajovych podminek. Lze tedy zjistit jen toky pfes hranici a piipadné pretoky

mezi vrstvami je tieba dopocitat ruéné.

Hranice modelu Priitok [m’ -den |

Dotace od srazek -10,7576
Hrany vrstvy A -164,382
Hrany vrstvy B 175,14
Hrany vrstvy C -2,47319
Hrany vrstvy R 2,462

Tabulka 7: Vodni bilance

Hodnoty se zipornym znaménkem oznacuji vtok do oblasti, hodnoty se
znaménkem kladnym vytok z oblasti. Velikosti pratokti se mohou zdat byt
znacné, je ale tifeba vzit v potaz, Ze modelovana oblast je pomérn¢ rozsahla (jeji
objem je 3 183420 m’). Z tabulky je patrné, Ze k nejvétsimu pietoku dochazi
mezi vrstvou A a B. Komunikace mezi ostatnimi vrstvami je silné¢ omezena

nizkou propustnosti izolatora 12 a I3.

5.4 Transport kontaminace

Tento pododdil se zabyva transportem kontaminace v modelované oblasti.
Zékladem pro tvorbu transportniho modelu byly mapy kontamina¢nich mrak pro
vrstvy A, B a C vytvofené firmou Aquatest na zdklad¢ ploSného monitoringu
podzemnich vod. Ty reprezentuji stav z doby, kdy byla dokumentace k oblasti
vytvofena (2004). Dalsi dostupnou informaci bylo ptfedpokladané zbyvajici
mnozstvi chlorovanych uhlovodikii v horninovém prostfedi. To je dle [1] asi

1350 kg.




Model transportu vychazel z kalibrovaného modelu proudového. Cas pocatku
simulace byl stanoven na dobu pted 25 lety (od doby vypracovani dokumentace
k oblasti), kdy pravdépodobné ke vzniku kontaminace doSlo. Cilem bylo

replikovat soucasny tvar kontamina¢nich mraki.

Na elementu oznaceném jako zdrojovy byla nastavena okrajovd podminka
konstantni koncentrace a nasledn¢ byla, prozatim bez retardace, spusSténa
simulace. Dal$i postup spocival vtom, ze byla ménéna hodnota okrajové
podminky tak, aby celkové mnozstvi kontaminace v oblasti bylo rovno mnoZstvi
pfedpokladanému (1350 kg). Za timto ucelem byl napsan program, ktery
vypocitava uhrnné mnozstvi latky v modelované oblasti. Tato rovnost byla

spInéna pii hodnoté okrajové podminky 55000 g-m™.

Vysledek simulace je vSak skutecnému rozlozeni koncentraci pomérné dost
vzdalen. Nejvétsim problémem je fakt, Ze se kontaminace §ifila pouze ve vrstvé A
a nepronikala do zadné z hlubSich vrstev. Toto by se dalo zdivodnit tim, ze
kontaminujici latka neni plné rozpusténd v podzemni vodé€. Reédln¢ se tedy jedna
o vicefazové proudéni, které ale ve Flow123D modelovat nelze. Chlorované

uhlovodiky maji vétsi hustotu nez voda (napiiklad tetrachlorethylen ma hustotu
1622 kg-m~) a mohou tedy snadno pronikat do hlubsich vrstev. Takovyto prinik

mohly usnadnit také Spatn¢ vystrojené vrty.

Toto zjisténi omezilo mé snahy pouze na pokus replikovat tvar kontamina¢niho
mraku ve vrstvé A. Rychlost Sifeni kontaminace je mozno ovliviiovat riznymi
hodnotami retarda¢niho koeficientu. Retardaci 1ze ve Flow123D realizovat
pomoci sorpce. Ja jsem se rozhodl pro sorpci linearni. Nejlepsi shody bylo, pfi
zachovani jediného zdrojového elementu, dosazeno s bezrozmérnym distribu¢nim

koeficientem k, =1,5.

Na Obrazku 5.12 je znadzornén kyZeny tvar kontaminacniho mraku. Obréazek byl
vyexportovan z modelu oblasti vytvofeného firmou Aquatest v programu
Modflow (nikde v dokumentaci k oblasti totiz neni znazornén kontamina¢ni mrak

spolu s celou oblasti, vzdy se jednd jen o vyfez, coz by komplikovalo srovnani).



Obrazek 5.12: Skute¢ny tvar kontaminac¢niho mraku ve vrstvé A
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Obrazek 5.13: Simulovany tvar kontamina¢niho mraku ve vrstvé A
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Na obrazku 5.13 je pak zndzornén tvar kontamina¢niho mraku vzesly ze simulace
(zdrojovy element je ten v krouzku). Jak vidno, shoda neni dobra. Toto ma dvé

zakladni pficiny:

1. Flow123D neumi pocitat disperzi. Pfitomnost numerické disperze

v transportnim modelu nemohla tento nedostatek vykompenzovat.

2. Smér proudéni v modelu (z vychodu na zépad) je mirn¢ odlisny od toho
skute¢ného (z jihovychodu na severozéapad). Z tohoto divodu je kontaminaéni

mrak protazen jinym smérem.

Srovnani hodnot koncentraci v jednotlivych mracich by nemélo smysl. Divodem
je jednak znacna velikost elementli modelu a pak také fakt, ze v modelovaném
kontamina¢nim mraku jediné vrstvy je pfitomna veSkera kontaminace z celé

oblasti.

5.5 Zasak nanoZeleza
V tomto pododdile bude popsana simulace zdsaku nanozeleza do modelované
lokality. Zéasak byl firmou Aquatest na lokalité redln¢ proveden a zdokumentovan.

Zpréava o ném byla hlavnim zdrojem informaci pro jeho simulaci [1].

Plvodnim zamérem bylo simulovat zdsak na celé modelované lokalité, od toho
bylo ovSem upusténo. Divodem byly pfili§ velké pozadavky na jemnost site.
Monitorovaci vrty, ve kterych mély byt zjiStovany koncentrace nanozeleza, jsou
totiz od toho aplika¢niho vzdaleny jen nékolik metrti, velikost hran elementt by
tedy nesméla byt o moc vétsi nez jeden metr. Nabizela se dvé mozna feSeni tohoto
problému. Prvnim znich bylo lokdlni zjemnéni sité, jez by vSak vyZzadovalo
pfepracovani celé¢ geometrie, nebot” hustotu uzli sité 1ze ovliviiovat jen v blizkosti
bodt, které jsou v geometrii explicitné definovany. Zadny takovy bod ale ve
stavajici geometrii v blizkosti aplika¢niho vrtu neni. Druhym mozZznym feSenim,
pro které jsem se rozhodl, bylo vytvofit geometrii novou. Ta piedstavuje vyiez
geometrie staré. Zahrnuje aplikacni vrt a jeho nejblizsi okoli (pét metrt na kazdou
stranu). Soufadnice aplika¢niho a monitorovaciho vrtu a jejich parametry jsou

uvedeny v Tabulce 8.



PW-3 MW-2
Typ Aplikacni | Monitorovaci
X [m] 576,8 573,4
Y [m] 295,7 295,6
Hloubka [m] 15 15
Priamér [m] 0,16 0,16

Tabulka 8: Soufadnice a parametry pouzitych vrta

Z tabulky je patrné, ze vrt monitorovaci je od toho aplika¢niho vzdaleny ptiblizné

tfi metry.

Na Obrazku 5.14 je znazornéno horizontdlni vymezeni nové geometrie (Cervené

zvyraznény ¢tverec) ve srovnani s tou starou.
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Obriazek 5.14: Horizontilni vymezeni nové geometrie
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Pti tvorbé geometrie jsem narazil na problém, ktery zde nelze nezminit. Zatimco
v [1] je hovoteno o zdsaku do vrstvy B, hloubka aplikaéniho vrtu by odpovidala
zasaku do vrstvy 11. Logi¢téjsi je samoziejme provadet zasak do propustné vrstvy,
rozhodl jsem se tedy v modelu oba vysSe popsané vrty o dva metry prodlouzit, aby

zasahovaly az do vrstvy B.

Co se vertikalniho rozsahu nové geometrie tyce, rozhodl jsem se omezit jen na
vrstvy A, I1 a B. Diivodem, pro¢ toto mohu udé€lat, aniz by pfesnost modelu
vyrazné utrpé€la, je fakt, Ze pfetok mezi vrstvami B a C je minimalni (jak je patrno

z tabulky 7).

Geometrie vytvorend pro ucely zdsaku nanoZeleza je znazornéna na Obrazku 5.15.

Obriazek 5.15: Geometrie pro zasak

Soucasti geometrie je aplikacni vrt (jako dutina) a to proto, aby §lo simulovat

zasak skrze jeho dno (aby bylo na jeho dno mozno zadat OKP).

Na Obrazku 5.16 je znazornéna v programu Gmsh vytvotfena sit. Ma 986 uzli

a 4702 elementt (vSechny 3D).



Obrazek 5.16: Sit’ pro zasak

Dalsim krokem byla definice okrajovych podminek pro proudéni. Ty jsou shrnuty

v Tabulce 9.
Hranice modelu Typ OKP
Hrany A Dirichletova
Hrany I1 Homogenni Neumannova
Hrany B Dirichletova

Dolni podstava

Homogenni Neumannova

Horni podstava

Neumannova

Stény vrtu

Homogenni Neumannova

Dno vrtu

Neumannova

Tabulka 9: Okrajové podminky pro proudéni

Dirichletovy OKP na hranach vrstev A a B byly vytvotfeny na zéklad¢ proudového

modelu celé oblasti. Neumannova OKP na horni podstavé modelu piredstavuje

srazky. Jeji hodnota je stejnd jako u celkového modelu. Pfedpokladam dobie
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vystrojeny vrt, jeho stény jsou tedy nepropustné. Hodnota OKP na dné€ vrtu je pii

jeho bézném provozu totozna s tou na horni podstavé modelu (tedy jen srazky).

Simulace zasaku byla realizovana nésledujicim zptisobem:

1.

2.

3.

4.

Na dno vrtu byla nadefinovana okrajovd podminka pro transport. Jednalo

se 0 podminku konstantni koncentrace. Jeji hodnota byla 1000000 g-m>.

Byl spustén vypocet transportu. Cas simulace byl nastaven na 7,5 hodiny

[].

Hodnota Neumannovy OKP na dné vrtu byla ménéna tak, aby bylo za
stanovenou dobu do oblasti zasdknuto 22 kg nanozeleza. Celkové
mnozstvi nanozeleza v oblasti bylo v kazdém kroku pocitano pomoci
aplikace, kterou jsem pro tento ucel zhotovil (bude, stejné jako ostatni
mnou zhotovené aplikace zminéné v tomto textu, pfilozena v elektronické
podobd). Pti hodnoté¢ OKP 7 m’-m™ -den™" bylo do oblasti zasaknuto

22627 g nanozeleza, coz je dostate¢né blizko hodnoté pozadované.

Hodnoty koncentraci v jednotlivych elementech oblasti ulozené ve
vystupnim souboru programu Flow123D (na konci simulace zasaku) byly
pomoci jednoduchého programu piekonvertovany na soubor pocatecnich
podminek transportu (*.tic). S témito pocateCnimi podminkami byla
znovuspusténa simulace, tentokrat vSak s normalnimi OKP (jen sraZky na

dné¢ vrtu).

Nyni uz zbyvalo jediné, a sice zjistit, pfi jaké hodnoté retardace bude rychlost

Sifeni nanocastic odpovidat rychlosti o¢ekavané (1 metr za mésic).

Pomoci programu zhotoveného k tomuto ucelu byl nalezen element odpovidajici

svymi soufadnicemi nejlépe soufadnicim monitorovaciho vrtu (jeho dna). Jiny

program pak vypisoval hodnoty koncentrace v daném elementu v kazdém

casovém kroku (toto umi i nckteré verze Flow123D, ne vSak ta, kterou jsem

k vypoctu pouzival ja).

V Grafu 1 je vykreslen vyvoj hodnot koncentrace v pozorovacim elementu.

Hodnoty v ném vynesené vzesly ze simulace bez retardace.
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Graf 1: Koncentrace v pozorovacim elementu — bez retardace

Retardace byla v modelu realizovana pomoci linearni sorpce. Jeji velikost je

ur¢ena hodnotou distribu¢niho koeficientu %, , jak je popsano v ¢asti 2.4.5.

V Grafu 2 jsou vykresleny vyvoje koncentrace v pozorovacim elementu pro

jednotlivé hodnoty retardace.
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Graf 2: Koncentrace v pozorovacim elementu pro riizné hodnoty retardace
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Cilem bylo, aby nanozelezo do pozorovaciho elementu dorazilo po tfech

mesicich. Toto je splnéno pifi hodnoté retarda¢niho koeficientu R = 7.5
(koncentrace v ¢ase t = 91 dni je mensi nez 1 g-m™, coz jsem si urdil za limit).
Ta  odpovidd  bezrozmé€mému  distribuénimu  koeficientu &, =3,5
(K,=3,5cm’ g, p=1g-cm™). V Tabulce 10 jsou uvedeny distribu¢ni
koeficienty, které byly zjistény pomoci kolonovych experimentti popsanych v [10]

(druhy sloupec tabulky) a v [9] (tieti sloupec tabulky).

Ky [em’-g™'] Ky [em’-g™']
Frakce I (nejjemné;jsi) 0,032 0
Frakce II 1,76 12
Frakce III (nejhrubsi) 22,7 35
Pramér 4,8 12,55

Tabulka 10: Distribu¢ni koeficienty z kolonovych experimenti

Distribu¢ni koeficient pouzity v modelu je v dobré shod¢ stémi z kolonovych
experimentl. Rozdil mezi nimi je zpisoben odliSnosti hornin, ve kterych transport

probihal.

Na Obrazku 5.17 jsou znazornény filtracni rychlosti béhem zéasaku (nahote)
a béhem normalniho provozu vrtu. Na Obrazku 5.18 je pak znazornéno rozlozeni
koncentraci nanozeleza po ukonceni zéasaku (nahotfe) a po tiech mésicich

normalniho provozu.

Zavérem je tieba zdlraznit, ze ispé$nd simulace zdsaku nanozeleza popsana v této
kapitole automaticky neimplikuje vhodnost pouziti programu Flow123D pro
podobné typy uloh. V nasem piipadé byl totiz pozorovaci vrt umistén ve sméru
proudéni podzemni vody od vrtu aplika¢niho. Pfevazoval tedy advektivni
transport, diky ¢emuz se neprojevily slabiny programu Flow132D (v pfedchozich

kapitolach jiz n€kolikrat zminéné).
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Obrazek 5.17: Filtra¢ni rychlosti béhem zasaku (nahoie) a béhem normalniho provozu
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Obrazek 5.18: Koncentrace nanoZeleza po zasaku (nahote) a po tfech mésicich normalniho
provozu
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6. Zavér
Tato prace se zaobirala popisem simulace podzemniho proudéni a transportu na

realné lokalite.

V teoretické Casti prace byly rozebrany fyzikalni veli¢iny popisujici horninové
prosttedi a uvedeny vztahy pro proudéni podzemni vody v saturovaném
a nesaturovaném prostiedi a pro transport latek v podzemni vodé rozpusténych.
Dale zde byl uveden popis simula¢niho software, jeho vstupnich a vystupnich

souboru.

V uvodu praktické ¢asti je popsana simulace kolonového experimentu transportu
zeleznych nanocastic. Vystup modelu je srovnan s fotografiemi experimentu a je

s nimi v dobré shodé.

Nasleduje popis sestavovani proudového modelu realné lokality. K tomuto ucelu
byla vybrana lokalita Kutfivody. Model byl kalibrovan pomoci programu UCODE,
jehoz propojeni s programem Flow123D je v textu podrobné popsano. Shoda mezi
modelem a naméfenymi hodnotami je posuzovana jednak vizualné srovnanim
vystupll modelu s mapami hydroizohyps a jednak statisticky. Pfestoze se da shoda
oznacit jako dobra, bylo by mozno dosdhnout zlepSeni a to pomoci rozdéleni
jednotlivych vrstev modelu do zon o ruzné hydraulické vodivosti. Kalibraci

parametrt by bylo mozno zpftesnit pfidanim vétsiho mnozstvi pozorovani.

Déle je v praci uveden popis simulace transportu kontaminace. Ta vychazela ze
znamého rozloZzeni koncentraci kontaminujici latky v dobé vyhotoveni
dokumentace k oblasti. Snaha replikovat tvar kontamina¢nich mraki v§ak selhala.
Dtivodem bylo, ze kontaminujici latka neni zcela rozpusténa v podzemni vode¢,
bylo by tedy tieba modelovat vicefazové proudéni. Toho vSak zvoleny simula¢ni
software neni schopen. Stejn¢ tak neumi pocitat s disperzi (vyjma numerické), coz

vysledek simulace také vyrazné ovlivnilo.

Nakonec je v praci uveden popis simulace zasaku a Sifeni Zeleznych nanocéstic.
Geometrie celé velké oblasti byla ktomuto ucelu nepouzitelnd, byla tedy
vytvofena nova, kterd je vyfezem geometrie pivodni. Cilem bylo dosédhnout

rychlosti Sifeni nanocastic zjisténé pii zasaku na lokalit¢ redlné¢ provedeném.



Tohoto cile bylo dosazeno pomoci retardace zpiisobené linearni sorpci. Hodnota
distribuéniho koeficientu linearni sorpce se vyrazné neliSi od hodnot

experimentalné zjisténych.

Tato prace vznikla za ucelem ovéfeni pouZitelnosti programu Flow123D pii
modelovani proudéni a transportu na realné lokalité. Jedna se o program kvalitni,
ktery bude mozno, po doplnéni nékterych funkcionalit (pifedevSim pocitani
disperze), pouzit na Siroké spektrum uloh podzemniho proudéni a transportu. Tato
prace také miZe poslouzit jako ndvod pro kohokoli, kdo by se budoucné zabyval

simulaci hydrologie realné lokality.
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