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Abstrakt

Cilem této prace je prostfedky matematického modelovani pfispét ke zlepSeni
pochopeni a popisu transportnich procest v geosféfe se zamérenim na dil¢i aspekty
hodnoceni bezpecnosti hlubinného ukladani vyhorelého jaderného paliva.

Podstatnou ¢asti bezpecnostniho hodnoceni je stanoveni a popis transportni cesty,
kterou se radionuklidy uvolnéné z uloznych obalovych souborl mohou dostavat na
hranici biosféry. V této prdci jsou ukdzana uskali standardné pouzivané metody particle
tracking pro modely zaloZzené na konceptu kombinujicim ekvivalentni porézni médium
a diskrétni puklinovou sit a nasledné navrZeny dvé alternativni metody pro stanoveni
transportni cesty, jedna zaloZzenda na opakovanych simulacich transportu s kratkym
casovym krokem a jedna zaloZena na vyhodnoceni funkciondlu rychlosti a koncentrace
pro jednotlivé elementy vypocetni sité. Validita obou metod je demonstrovana na
tfech testovacich ulohdach spolu s popisem jejich vyhod i nevyhod. Proces stanoveni a
popisu transportni cesty je nasledné ukazan na modelu realné lokality, kde je vyuzit
jednak particle tracking a jednak jedna z navrzenych metod, srovnany jejich vysledky a
podtrzena vétsi Skala vyuZitelnosti metody v této praci navrzené.

III

Chapeme-li transportni cestu jako jakysi ,kanal“ pro dominantni Sifeni radionuklidd
predevsim procesem advekce, pak difuze do matrice je proces klicovy pro jejich
retenci. Tato prace se proto zabyvd rovnéz simulacemi dvou in-situ difiznich
experimentl s cilem pfrispét k pfesnéjSimu popisu difuze v komplexnich modelech
transportnich procesu v geosfére. Ze simulaci difuznich experiment( jsou vyvozeny
zavéry obecnéjsiho charakteru vyuZitelné pro modely realnych lokalit a navazujici

hodnoceni bezpeénosti.

Klicova slova:

Matematické modelovani, rozpukané porézni médium, transportni cesta, particle
tracking, difuze, in-situ experimenty, hodnoceni bezpecnosti



Abstract

The aim of this dissertation thesis is, through the means of mathematical modelling, to
contribute to an improvement of understanding and description of transport processes
in the geosphere with the focus on particular aspects of safety assessment of deep
repository of spent nuclear fuel.

An important part of the safety assessment is a determination and description of a
transport path through which radionuclides released from waste disposal packages
may migrate towards a biosphere boundary. In this thesis the drawbacks of commonly
used particle tracking method are shown for models based on the concept combining
equivalent porous medium and discrete fracture network and, subsequently, two
alternative methods for determination of transport path are proposed; first one based
on repeated transport simulations with small time step and the second one based on
an evaluation of functional of velocity and concentration on individual computational
mesh elements. Validity of both methods is demonstrated on three test cases along
with the description of both their advantages and disadvantages. A process of
transport path determination and description is then shown on the model of an actual
site using the particle tracking method and one of its proposed alternatives. Results of
both methods are cross compared and the greater range of usability of the proposed
method is stressed out.

Assuming we perceive a transport path as a “channel” for dominant propagation of
radionuclides mainly by the process of advection then the diffusion is a key process for
their retention. Hence, this thesis also deals with simulation of two in-situ diffusion
experiments with the aim to contribute to a more exact description of the diffusion
process in complex transport models in a geosphere. From the diffusion experiments
simulations some general conclusions are drawn which might be useful for modelling
of actual sites and subsequent safety assessment.

Keywords:

Mathematical modelling, fractured porous media, transport path, particle tracking, in-
situ experiments, safety assessment
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Uvod

Matematika je Casto nazyvana jazykem vesmiru. S jeji pomoci mizeme popsat a
predvidat chovani véci kolem nds. UzZiti matematiky k popsani néjakého systému se
nazyvd matematické modelovani. S rozvojem levnych a dostupnych pocitacu
v poslednich desetiletich proniklo matematické modelovani do vétsiny technickych
véd. MUZe hrat vyznamnou roli také v rliznych fazich navrhu a hodnoceni bezpecnosti

Vev, v

hlubinného UloZisté (HU) vyhotelého jaderného paliva a vysoce aktivnich odpadd.

Na Ustavu novych technologii a aplikované informatiky Fakulty mechatroniky,
informatiky a mezioborovych studii Technické univerzity v Liberci je vyvijen program
Flow123D, ktery umoznuje tfesSeni ulohy proudéni podzemni vody v heterogennim
horninovém prostiedi a transportu latek v ni rozpusténych. Uzitim tohoto programu
Ize simulovat transportni procesy v rozpukaném poréznim médiu (geosfére) a prispét
tak ke zlepseni jejich pochopeni a popisu se zamérenim na dil¢i aspekty hodnoceni
bezpecnosti hlubinného ukladani vyhotelého jaderného paliva.

V kontextu hodnoceni bezpeénosti HU se prace zaméfuje na dva jeho diléi aspekty.
V prvé tfadé jsou to metody pro nalezeni a popis transportni cesty, kterou se
radionuklidy uvolnéné z obalovych uloznych souborli mohou dostavat na hranici
biosféry. V kapitole 4 je predstavena standardné uzivand metoda pro stanoveni
transportni cesty spolu se svymi Uskalimi a nasledné navrzeny dvé alternativni metody,
jedna zaloZena na opakovanych simulacich transportu s kratkym casovym krokem a
jedna zaloZzena na vyhodnoceni funkciondlu rychlosti a koncentrace pro jednotlivé
elementy vypocetni sité. Validita obou metod je demonstrovdna na trech testovacich
ulohach spolu s popisem jejich vyhod i nevyhod.

Proces stanoveni a popisu transportni cesty je ndsledné (v kapitole 5) ukazadn na
modelu redlné lokality, kde je wvyuzit jednak particle tracking a jednak jedna
z navrZenych metod, srovnany jejich vysledky a podtriena vétsi Skala vyuzitelnosti
metody v této prdci navriené.

V praci je ddle zkouman proces difuze, konkrétné simulovany in-situ difazni
experimenty. V kapitole 3 jsou predstaveny dva zahrani¢ni experimenty, data z nichz
nam byla zpFistupnéna diky SURAO podporované tcasti v mezinarodni skupiné fesiteld
GWFTS. Cilem provedenych a v kapitole 3 popsanych simulaci je pfispét k presnéjsSimu
popisu difuze v komplexnich modelech transportnich procest v geosfére. Dale jsou
z nich vyvozeny zavéry obecnéjsiho charakteru vyuzitelné pro modely redlnych lokalit a
navazujici hodnoceni bezpe&nosti HU.
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1 Cile prace a soucasny stav poznani

Cilem této prace je prostiedky matematického modelovani pfispét ke zlepSeni
pochopeni a popisu transportnich procesl v geosféfe se zamérenim na dil¢i aspekty
hodnoceni bezpecnosti hlubinného ukladani vyhorelého jaderného paliva.

Prace se zaméri na dvé témata: problematiku nalezeni a popisu v néjakém smyslu
dominantni transportni cesty a problematiku popisu difuze do horninové matrice.

Podstatnou ¢asti bezpecnostniho hodnoceni je stanoveni a popis transportni cesty,
kterou se radionuklidy uvolnéné z uloznych obalovych souborli mohou dostavat na
hranici biosféry. Nejdale se svymi vyzkumy v této oblasti postoupili vyzkumné tymy
plsobici v zemich, v nichZ je i proces navrhu a budovani hlubinného ulozisté nejdale, ve
Svédsku a ve Finsku. V obou téchto zemich jsou proudéni i transport prevazné
simulovdany pomoci DFN modell (viz nize). Jejich popis véetné metod stanoveni
transportni cesty a jejiho vyuziti pfi komplexnim hodnoceni bezpecénosti jsou popsany
napfiklad v Poteri et al.,, 2014; SKB, 2015 (dalSi reference viz reSerSni zprava
zahraniénich pfistupd k modelovani HU, Uhlik et al., 2015).

V Ceské republice je program hlubinného ukladani v o poznani rané&;si fazi, toho &asu
ve fazi vybéru nejvhodnéjsi lokality. S tim je spojen mimo jiné také omezeny soubor
vstupnich dat dostupnych pro numerické simulace, jelikoZ provadét detailni
prGzkumné prace na vSech deviti lokalitadch, které jsou momentdlné povazovany za
kandidatni, by bylo ekonomicky i technicky nerealizovatelné. V dlsledku toho je pro
simulaci proudéni i transportu volen jiny koncept modelu, konkrétné ekvivalentni
porézni médium (viz niZe), pripadné jeho kombinace s diskrétni siti zlomd. DalSim
podstatnym rozdilem je vyrazné jind orografie tuzemskych kandidatnich lokalit ve
srovnani s témér dokonale plochymi lokalitami skandinavskymi (Anttila et al., 1999).
V dasledku téchto rozdilli nelze jednoduse prebirat prostfedky a kopirovat postupy
dokumentované ve 3Svédskych a finskych zpravach, jakkoli jsou cennym zdrojem
zkusSenosti a experimentalnich dat.

Bézné pouzivanou metodou pro stanoveni transportni cesty v modelech zaloZzenych na
konceptu ekvivalentniho porézniho média je particle tracking (napr. Jackson, 2002).
Popis raznych implementaci této metody je k nalezeni v dostupné literature (Ahrens et
al., 2005; Ayachit a Utkarsh, 2015; Clement, 1997; Konikow et al., 1996; Pollock, 2016;
Zheng et al., 2012). Jakmile ale budeme chtit tuto metodu aplikovat na model
s vypocetni siti kombinujici elementy rlizné dimenze (kombinace EPM a DFN), zjistime,
Ze narazime na potiZze plynouci z nutnosti interpolovat v nespojitém rychlostnim poli
(obsirnéjsi popis viz kapitola 4), popsané naptiklad ve Willmann et al. (2013). V této
praci jsou proto navrieny a otestovany dvé alternativni metody pro stanoveni
transportni cesty. V kapitole 4 jsou obé alternativni metody predstaveny a otestovany
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na tfech syntetickych Ulohdch. V kapitole 5 je pak jedna z nich spolu s metodou particle
tracking pouzita pro hodnoceni transportu na realné lokalité.

Chapeme-li transportni cestu jako jakysi ,kandal” pro Siteni radionuklidli predevsim
advekci, pak difuze do matrice je proces klicovy pro jejich retenci (Neretniecks, 1980;
Glueckauf, 1980; Grisak a Pickens, 1980). Studii zabyvajicich se difuzi do matrice
existuje celd rfada, namatkou uvedme naptiklad Bibby, 1981; Carrera et al., 1998;
Grisak a Pickens, 1981; Guimera a Carrera, 2000; Haggerty et al., 2000; Maloszewski a
Zuber, 1990; Neretnieks, 2002; Ota et al., 2003; Polak et al., 2003; Shapiro, 2001;
Skagius a Neretnieks, 1986; Wood et al., 1990. Simulace difuze s vyuzitim rdznych
modell a jejich implementaci je béZny nastroj pro interpretaci laboratornich a in-situ
experiment(l (napf. Savage et al., 2011; Soler et al., 2006, 2008, 2014, 2015; Wersin et
al., 2006, 2010).

Pravé interpretace experimentl je pretrvavajici vyzvou a stdle aktualnim tématem
(Lofgren at al., 2015b; Nilsson et al., 2010; Soler et. Al. 2015). To je doloZzeno mimo jiné
i tim, Ze prdvé proces difuze (spolec¢né se sorpci) je tématem aktudlné reSenym
v mezindrodni skupiné Task Force on Groundwater Flow and Transport of Solutes
(GWFTS) fizené SKB. Projekty Task Force jsou zaméreny na spolupraci odbornikd na
numerické modelovani v rliznych oblastech relevantnich pro hlubinné ulozZisté. V této
praci, vkapitole 3, jsou popsdany modely dvou in-situ difuznich experimentd
interpretujici zmérené prinikové krivky respektive koncentracéni profily.

Obé v této praci zkoumana témata jsou jen dilky skladanky pfedstavujici komplexni
rozbor procest podstatnych pro bezpecnosti hodnoceni projektu hlubinného ulozisté.
Uzce spolu nicméné souvisi, nebot transportni cesta je pfi vyse zminéném hodnoceni
povazovana za kanal spojujici rozhrani mezi inZenyrskymi bariérami a geosférou
s rozhranim mezi geosférou a biosférou. Diflze je pak proces, ktery vyznamné pfispiva
k retardaci (obzvlasté sorbujicich) radionuklidi béhem jejich transportu touto cestou.
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2 Konceptualizace modelu a matematicko-fyzikalni popis

Zamérenim této prace je vyzkum metod hodnoceni transportnich procest v prostiedi
tvrdych hornin. Ty jsou charakteristické tim, Ze podzemni voda v nich se vyskytuje
prakticky vyhradné v puklindch, zlomech a zvétralé casti horniny. Cilem tohoto
hodnoceni je stanovit, jak dobfe dané prostfedi umoziiuje nebo zabrafiuje migraci
respektive retenci latek. Studované metody pak maji poslouzit predevsim pro
komparativni hodnoceni lokalit vytipovanych pro hlubinné ukladani vyhorelého
jaderného paliva.

Vyjdéme zredlné reprezentace horninového prostiedi, tedy kontinua existujiciho
v ¢asoprostoru. Na tomto kontinuu chceme popsat procesy proudéni podzemni vody a
transportu latek v ni rozpusténych. Ktomu je tfeba definovat jejich matematicko-
fyzikalni popis, obvykle ve formé (parcidlné) diferencidlnich rovnic. Matematicko-
fyzikalni popis bude uveden v samostatné kapitole prace. Doplnime-li tyto rovnice
o pocatecni a okrajové podminky, je v nékterych jednoduchych pfipadech mozné resit
je analyticky a popsat tak pribéh neznamych spojité v prostoru (pro nestaciondrni jevy
také v Case). U sloZitéjSich uloh toto mozné neni, je tak tfeba resit je numericky. To
v praxi znamena, Ze spojita oblast je nékterou z dobfe znamych metod (metoda
konecnych prvk, metoda konecnych diferenci, ..) prevedena na diskrétni;
diferencialni rovnice na soustavu rovnic algebraickych. Vyfesenim této soustavy at uz
metodou pfimou, kdy v kone¢ném poctu krokll dostaneme presné feseni (v aritmetice
s nekone¢nou presnosti), nebo iteracni, kdy v kone¢ném poctu krokl dostaneme
feSeni priblizné (prfesto jsou tyto metody typicky vyhodnéjsi, predevsim diky své
rychlosti ale také diky nizsi pamétové narocnosti), dostaneme hodnoty neznamych ve
vybranych bodech casoprostoru (uzlech diskretizace). Cely tento proces zanasi do
feSeni Ulohy celou fadu chyb (chyba popisu, chyba numerické metody, zaokrouhlovaci
chyby, ...), jez je tfeba vést v patrnosti, ale jejichZ analyza neni predmétem této préce.

Volba matematicko-fyzikdlniho popisu a metod diskretizace a feSeni soustavy rovnic
spoleéné konstituuji matematicky model.

Je tfeba urcit konkrétni kvantitativni ukazatele, které hodnoceni transportnich procesu
umozni. Méjme vypocetni oblast Q s hranici 6Q. Bud Q; podoblasti oblasti Q. Na Q; je
predepsano pocatecni rozlozeni koncentrace ¢; [kg'm™] transportované latky j, jeji zdroj
(ne nutné konstantni v Case) Qc; [kgm™s'] nebo kombinace obého. Nadim cilem je
popsat, kudy, za jak dlouho a v jakém mnoiZstvi se latka j dostane z oblasti Q; na hranici
6Q. To obnasi stanoveni nasledujiciho:

e PrUbéh transportni cesty — v néjakém smyslu vyznamna posloupnost bodd nebo
element( diskretizace oblasti Q spojujici Q; a 6Q.
e Délka této transportni cesty [m].
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e Doba zdrZeni [s] — jak dlouho trva postup hypotetické ¢astice latky j stanovenou
transportni cestou.

e Mira fedéni [-] — podil koncentraci nebo hustot toku na konci a na pocatku
transportni cesty.

Vstupem pro stanoveni vySe uvedeného je model (jeho parametry a diskretizace
vypocetni oblasti) a jeho vystupy (rychlosti, tlaky, koncentrace, ...). V tomto modelu je
zahrnuto proudéni podzemni vody a nékteré (nebo vsechny) z téchto transportnich
procesl: advekce, hydrodynamicka disperze, molekularni difuze, sorpce, radioaktivni
rozpad. Je tfeba si uvédomit, Ze pfi hodnoceni transportu je na jeho jednotlivé procesy
mozno nahlizet jako na ve vysledku hnaci (typicky advekce) nebo retardacni (napft.
sorpce). Molekularni difuze mulzZe v modelu fungovat vobou téchto smyslech
v zavislosti na jeho konceptu (moziné konceptualizace modelu budou uvedeny dale
vtextu) a pochopitelné také na konkrétni reSené uloze. To, jaké procesy jsou
v transportnim modelu zahrnuty, ovlivni pfistup ke stanoveni pribéhu transportni
cesty a k jejimu kvantitativnimu popisu.

Prostredi tvrdych krystalinickych hornin (napt. granit, kvarcit, ¢edi¢, atp.) ma malou
mezizrnnou porozitu, jsou to tak pukliny a trhliny, jez predstavuji zény vyssi
permeability a tedy také rychlejSiho pohybu podzemni vody. Takové rozpukané
horninové médium Ize chdpat jako bloky horniny vzajemné oddélené diskrétnimi
puklinami. Ty mohou byt oteviené nebo vyplnéné néjakym minerdlem. Oteviené
pukliny pfedstavuji kanaly pro rychly pohyb podzemni vody a transport latek v ni
rozpusténych v jinak relativné nepropustné horninové matrici. V malém méfritku je
rozpukané horninové médium silné heterogenni. Mezi hlavni faktory ovliviujici tok
vody takovym médiem patfi smér puklin, jejich hustota, efektivni rozevieni a charakter
horninové matrice. Pukliny paralelni s hydraulickym spadem budou daleko efektivnéjsi
transportni cestou nez ty, co jsou k nému kolmé.

Existuje nékolik zplsobl, jak rozpukané médium v modelu reprezentovat
(konceptualizovat). Uvedme si tfi nejrozsirenéjsi:

e Ekvivalentni porézni médium (EPM) — horninovy systém s vysokou hustotou
vzajemné propojenych puklin rdznych smérl mize byt v regiondlnim méritku
povazovan za statisticky spojité porézni médium s ekvivalentnimi nebo
efektivnimi hydraulickymi vlastnostmi. Tento pfistup predpoklada mozZnost
definovat reprezentativni elementarni objem (REV) materidlu charakterizovany
efektivnimi  hydraulickymi parametry (hydraulickd vodivost, porozita,
storativita). PFfistup je rozumné pouzitelny pro simulaci chovani regiondalniho
systému proudéni, pro lokalni modely se pfilis nehodi.

e Diskrétni puklinova sit (DFN) — tento pfistup zcela zanedbava mezizrnnou
porozitu jako médium pro proudéni podzemni vody, které se tak omezuje, jak
jiz ndzev napovida, na diskrétni puklinovou sit. To neznamend, Ze horninova
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matrice je modelem zcela opomijena, uplatni se pti simulaci transportu jako
retencni médium, jehoz porozita slouzi pro Sifeni unasené latky difuzi a pro jeji
vazani (a pripadné nasledné uvolfiovani) v matrici mechanismem sorpce.
Transportni vyména mezi siti puklina horninovou matrici je pfirozené
obousmérna, Fizend smérem koncentraéniho gradientu. Uskalim tohoto
pristupu je potfeba diskrétni puklinovou sit popsat. Deterministicky pro kazdou
jednotlivou puklinu je to mimo velmi mald méfitka ulohy prakticky nemozné,
statisticky popis pak vyZzaduje homogenitu populace puklin (ve smyslu jejich
velikosti a orientace) nebo rozsifeni pojmu homogenity o statisticky popis
heterogenity (populace puklin). Pro dlohy v regionalnim méfitku pak mlze byt
problémem vypocetni ndrocnost.

e Dvoji porozita (kombinace EPM a DFN) — proudéni je simulovano jak v diskrétni
puklinové siti, tak i v horninové matrici. Koncept Ize pouzit pro pfipady, kdy bud’
horninova matrice ma nezanedbatelnou mezizrnnou porozitu nebo diskrétni
puklinovd sit reprezentuje jen nejvyznamnéjsi pukliny ¢i zlomy a zbylé, méné
vyznamné pukliny jsou soucasti ekvivalentniho porézniho média horninové
matrice (popis pomoci REV). Samozifejmosti je proudéni vody mezi obéma typy
porozity, tedy mezi EPM a DFN.

Vratme se nyni k pojmu reprezentativni elementarni objem. Podzemni prostor neni
spojité vyplnény mineraly (i zeminou), mezi ¢asticemi pevné latky existuji volna mista
vyplnéna kapalinou nebo plynem. Tato volnd mista se nazyvaji péry. ProtoZe presny
popis déjl v poréznim prostiedi by byl z dlvodu mikroskopické struktury slozity,
uvazujeme o poréznim prostfedi jako o kontinuu. Zavadime pojem reprezentativniho
elementarniho objemu, coz je nejmensi mozny objem, na kterém lze provést méreni
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 pfFili§ malé, vysledky méreni 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 méreni konzistentni. Pravé takova velikost vzorku
se oznacuje jako REV. Velikost vzorku vSak nelze zvétSovat do nekonecna, nebot pfi
urcité velikosti mlze zacit zasahovat do jinych hydrostratigrafickych vrstev (takové
vrstvy maji odliSné chemické nebo fyzikdlni vlastnosti). Velikost vzorku, kdy toto
nastane, se nazyva maximalni elementarni objem (MEV). Veliciny popisujici porézni
prostfedi jsou pomoci REV definovany vztahem:

1 .
—— mICdV
a V\J/.a (1)

Ten praméruje mikroskopickou velic¢inu (koncentrace, tlak, ...) a™e pres objem REV.
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Nyni si uvedme zakladni vztahy, jimiz se fidi proudéni podzemni vody a transport latek
v ni rozpusténych tak, jak jsou implementovany v modelu Flow123D, ktery byl vyuZzivan
pro viechny nize popsané simulace.

Proudéni podzemni vody (v saturovaném prostiedi, na néZz se omezime) je popsano
Darcyho zakonem a rovnici kontinuity (zdkonem zachovani hmotnosti).

Darcyho zakon je fenomenologicky odvozeny vztah, ktery definuje rychlost pritoku
kapaliny poréznim prostfedim:

i=-K-7o, (2)

kde u je filtradni (darcyovskd) rychlost, Kje tenzor hydraulické vodivosti a ¢ je
piezometrickd vySka. Vedle filtracni rychlosti se zavadi jesté rychlost pdrova
(intersticidlni). Ta se z rychlosti filtra¢ni ziska vydélenim porozitou:

(3)

U=

Sl

Obé dvé vyse zminéné rychlosti se udavaji v jednotkach délky na jednotku &asu [m-s™].

Piezometrickd vyska v sobé zahrnuje potencial tihového pole dany z-ovou soufadnici a
potencial tlaku:

d=p+z (4)
kde p je tlakova vyska, kterd ma vyznam tlaku vyjadieného v délkovych jednotkach:

n (5)
pP="—
pg
kde m oznacuje dynamickou slozku tlaku [Pa], p je hustota kapaliny [kgvm'3] agije
tihové zrychleni [mzvs'l].

Linedrni Darcyho zakon nelze pouzit vidy. Jeho platnost je omezena shora i zdola.
Zdola je omezena existenci molekuldrnich sil, které, pti nizkych gradientech tlaku,
proudéni zpomaluji nebo dokonce zcela znemoziuji. Shora je platnost Darcyho zakona
omezena pouze na laminarni proudéni, pro turbulentni proudéni ztraci presnost. Je-li
proudéni laminarni nebo turbulentni, Ize uréit z Reynoldsova Ccisla, které se da pro
proudéni v poréznim prostredi vyjadfit jako:

:p-u-d30 (6)
I/L )

Re

kde d3o je charakteristicky rozmér zrn a u je dynamicka viskozita kapaliny [Pa-s]. Jedna
se bezrozmérny parametr. Darcyho zakon lze pouZit pro hodnoty Reynoldsova Cisla
mensi nez deset.
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Rovnice kontinuity vyjadfuje, Ze v libovolném objemu musi zména hmotnosti kapaliny
odpovidat mnozstvi kapaliny proslé pres hranici a zméné hmotnosti vzeslé ze zdroju
respektive propadd. Hmota tedy nemuze vznikat ani zanikat, mlzZe se jen pfesouvat
z mista na misto. Rovnici kontinuity lze vyjadfit v integrdlnim tvaru:

0
a[(p-n)de—f(p-ﬁ-ﬁ’)dS+f(P-p)dV, (7)
v av

%4

kde P je hustota zdroji ¢i propadl vyjadiend jako objem kapaliny vtlaéeny do
jednotkového objemu za jednotku &asu [m>s], n je porozita a 71 je vektor jednotkové
vnéjsi normaly. UZitim Gaussovy véty lze tuto rovnici prevést do diferencialniho tvaru:

d(p-n) L

Pocitame-li s prostfedim bez zdrojd, kde navic prfedpokladdme konstantni hustotu
(nestlacitelnd kapalina) a porozitu (nestlacitelné prostredi), dostaneme:

V-u=0. (9)

Transport latek ve vodé rozpusténych je fizen advekci a disperzi (difuzi). Je popsan
soustavou (pro vice transportovanych latek) rovnic pro zdkon zachovani hmoty:

9:(6nct) + div(vct) — div(ndD'Vct) = F¢ + FE + Fr(ch, ..., ¢®). (10)
Neznamou je koncentrace ¢ [kg~m'3] latky i € {1, ..., s}. Ostatnimi kvantitami jsou:

Tenzor disperzivity D' [m?-s™] vyjadFitelny jako:

. . . . VTRV
D' = D}, 7l + |V| (a‘TI + (ai - a‘T) —>, (11)

|2

ktery reprezentuje (izotropni) molekularni difazi a mechanickou disperzi podélnou a
pFi¢nou ve vztahu ke sméru proudéni. D', [m*s™'] je molekuldrni difuzivita i-té latky, T =
n1/3je tortuozita, o', [m] a &7 [m] jsou podélna respektive p¥itna disperzivita.

54 [m*9) je koeficient prarezu (mocnost pukliny nebo prirez kanalu).
Fs [kg~m‘d~s'1] reprezentuje hustotu zdrojli koncentrace v poréznim médiu.

Fc [kg~m‘d~s’1] je hustota zdrojl koncentrace predstavujici latkovou vyménu mezi
regiony o rlizné dimenzi.

F(...) [kg-m™®s™] je reakéni €len (sorpce, radioaktivni rozpad, dvoji porozita).

Flow123D umoZiuje v ramci vySe uvedeného dva pfistupy k simulaci transportu:
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e Pro simulaci Cisté advekce (D = 0) Ize vyuZit metodu Stépeni operdatoru, ktera
predstavuje koneéné-objemovy fesi¢ explicitni v ¢ase. Redeni jednoho kroku je
rychlejsi, ale maximalni ¢asovy krok je omezen (kvali stabilité). Vyslednd
koncentrace je po ¢astech konstantni na elementech vypocetni sité. Tento resic
zahrnuje reak¢ni €len (véetné jednoduchych chemickych reakci a sorpce).

e Pro simulaci zahrnujici rovnéz difluzi Ize vyuzit nespojitou Galerkinovu metodu,
implicitni v ¢ase. Nema Zadnou restrikci pro maximalni délku ¢asového kroku a
prostorova aproximace je po ¢astech polynomialni (aZ do fadu 3). Reakcni €len
je prozatim implementovan jen pro linearni sorpci:

Fi = -0, ((1—n)sMipcl), ci=—c, (12)

kde c; [mol-kg?] je koncentrace sorbované latky, K, [mol-kg™] je sorpéni
koeficient, ps a p; [kg'm™>] jsou hustoty pevné respektive kapalné faze. M’
[kg-mol™] oznatuje molarni hmotnost i-té latky. Pogateeni koncentrace v pevné
fazi je uvaZovana v rovnovaze s fazi kapalnou. Sorpéni koeficient k; [mol-kg™]
pouzity jako vstup modelu je z rovnovainého koeficientu linedrni sorpce Kp
[m3 kg™ ] potitan jako:

kl = KDM_lpl. ( 13)

Vice informaci o pouZitém simula¢nim software je spolu s popisem jim pouZitého
matematicko-fyzikalniho modelu Ize nalézt v Bfezina a Hokr, 2011; Brezina, 2012;
Sistek et al., 2015 pripadné v dokumentaci dostupné online
(http://flow123d.github.io/).

Obsirnéjsi vysvétleni pojm0 pouzitych v této kapitole Ize nalézt napfiklad v Singhal a
Gupta, 2010.
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3 Modely diftiznich experimentt

Cilem této casti disertacni prace je pfispét k pfesnéjSimu popisu difuze v komplexnich
modelech transportnich proces(i v geosféfe (predevsim v tvrdych krystalinickych
horninach). Za timto ucelem byla pouZita data ze dvou zahrani¢nich in-situ difuznich
experimentl (popsanych nize).

Modely difuznich experimentl popisované v této Casti prace byly vytvareny v ramci
projektu SURAO ,Vyzkumnd podpora pro bezpeénostni hodnoceni hlubinného
ulozisté”, konkrétné jeho c¢asti ,Testovani transportnich modell s vyuzitim in-situ
zahranicnich experiment(“. Cilem projektu je posunout modely difuze konzervativnich
i sorbujicich stopovacl (radionuklid) k vétSimu realismu. Pfistup k experimentdlnim
datim byl zajistén Ucasti resitelll v mezinarodni skupiné Task Force on Groundwater
Flow and Transport of Solutes (GWFTS) fizené SKB. Projekty Task Force jsou zaméreny
na spolupraci odbornikll na numerické modelovani v rliznych oblastech relevantnich
pro hlubinné ulozisté. Ulohy jsou orientovdny na porovnani modelé mezi sebou
i spole€nou interpretaci poskytnutych experimentdlnich dat. Prace v projektu pokryva
problematiku v Sirokém, aZ mezioborovém rozsahu. Pro vyhodnoceni je tfeba propojit
fakta detaild chovani radionuklidd v horniné pres porozuméni rlznym koncepcnim
modelim transportu a jejich souvislostem, az po vlastnosti numerickych algoritmu,
které mohou ovlivnit vysledky (varianty metod, diskretizace, nelinearity). V modelovani
experimentalnich dat je pak rozliSovan rizny kontext pouZziti modelu — jako pfimou
ulohu muzeme oznadit vypocet s konkrétnimi danymi vstupy, zatimco v inverzni Uloze
hleddme hodnoty parametri (nebo vybirdme zvice modelovych popist) s cilem
dosazZeni shody vysledkl s experimentem. V prvnim pripadé pak ma vedle verifikace
(spravnosti modell ve smyslu presnosti reSeni rovnic) také specificky vyznam tzv. slepa
predikce, kdy autor pfi feSeni do prezentace vysledk( nezna (experimentalni) data, se
kterymi se maji vysledky porovnat. Koncepce projektu umoznuje i tzv. validaci, kdy jsou
modely vzniklé inverzni analyzou jednoho experimentu ovéfeny proti jinému
experimentu ve srovnatelnych podminkach slepou predikci.

Simulovany byly experimenty provedené jednak v rdmci LTDE-SD (Long Term Sorption
Diffusion Experiment) v Aspd Hard Rock Laboratory ve Svédsku a jednak v ramci
projektu REPRO (Rock matrix REtention PROperties) v podzemni vyzkumné laboratofi
v Onkalo ve Finsku (provadi POSIVA).

3.1 REPRO WPDE experiment
WPDE (Water Phase Diffusion Experiment) je advekéné-difuzné-sorpéni experiment
provadény v laboratofi REPRO pfiblizné 400 m pod zemi. Experiment je umistény ve
vrtu, kde pfiblizné 18 az 20 m od stény rozrazky je mezi dvéma pakry umisténa 1,9 m
dlouhad sekce skoaxidlné umisténou ucpavkou o praméru 54 mm, coZ ve vrtu
o praméru 56,5 mm ponechava 1,25 mm tlustou mezeru kolem jeho stény (viz Obr. 1).
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Tuto mezeru mlZeme povazovat za umélou puklinu s relativné dobfe definovanou
geometrii. V mezefe je béhem experimentu udrzovan velmi maly pritok. Byly
provedeny dva experimenty s odliSnymi hodnotami prdtoku (20 pl/min pro WPDE-1 a
10 pl/min pro WPDE-2). Tok byl tvofen syntetickou podzemni vodou s rozpusténymi
stopovaci (HTO, Na-22 a CI-36 pro WPDE-1 a totéZ plus Sr-85 a Ba-133 pro WPDE-2).
Injektaz byla v obou pfipadech realizovana formou nékolik hodin trvajiciho pulzu.
Experimentdlni usporadani je navrieno tak, aby pulz stopovace cestoval spole¢né
s tokem vody stim, Ze stopovac se bude cestou difundovat do horninové matrice
obklopujici vrt, kde mulzZe zaroven sorbovat. Nasledné, poté co pulz projde, se
koncentracéni gradient obrati a stopovace se difuzi budou vracet zpét do proudici vody.
Na konci experimentalni sekce jsou detekovany prinikové krivky (zavislost koncentrace
¢i aktivity na Case), které jsou rovnéz vystupem numerickych simulaci.

1.0m 1.905m 1.0m

1.25mm

Packer

56.5mm

1.25 mm
Obr. 1 Schéma konfigurace experimentu WPDE (prevzato z Lofgren at al., 2015)

Popis simulace téchto experimentl bude rozdélen do dvou ¢asti. V prvni budou
popsany simulace tak, jak probihaly bez znalosti mérenych dat (jako tzv. slepa
predikce). V druhé bude popsadn postup fitovani modelu na mérend data, presnéji
feceno na ty jejich aspekty, které jsou modelem postizitelné. Obsah této druhé ¢asti
byl vytvoren Cisté pro Ucely této disertaéni prace, nad rdmec toho, co bylo feSeno
v mezindrodni skupiné resitel.

3.1.1 Slepa predikce, citlivostni analyza

Primarnim ukolem zucastnénych modelarskych tyma (v rdmci GWFTS) byla u WPDE
experimentl slepa predikce, kdy mély byt modely verifikovany mezi sebou shodnym
zadanim vstupl (usporddani experimentu, parametry modelu), které byly
specifikovany v zadavaci dokumentaci (Lofgren at al., 2015a). Pfirozené nebylo Ize
ocekavat, Ze vystupy vSech tymuU budou shodné, jelikoz rlizné modely vyuzivaji jiné
koncepty, jiné numerické metody a rlizné diskretizace. Presto bylo ambici dosdhnout
relativni shody mezi sebou dfive, nez budou uvolnéna mérena data (prinikové krivky).

Veskeré nize popsané simulace byly realizovany pomoci SW Flow123D ve verzi 1.8.3.
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3.1.1.1 Geometrie modelu a vypocetni sit
Geometrie modelu je tvofena 2D umeélou puklinou a 3D horninovou matrici
(rozdélenou do tfi ¢asti). Geometrie je zndzornéna na Obr. 2. Horninova matrice je
rozdélena do tfi objem( s cilem rozlisit jednotlivé horninové typy: VGN1 (0 — 0,35 m ve
sméru osy x), PGR (0,35 — 0,5m) a VGN2 (0,5 — 1,905 m). Vétsi mira heterogenity
horninové matrice nebyla dle zadavaci dokumentace pfi slepé predikci pripustna.

Rozevieni pukliny je 1,25 mm, mocnost horninové matrice 0,1 m a polomér ucpavky
28,25 mm.

Obr. 2 Geometrie modelu WPDE pro slepou predikci. Cervend ¢dst predstavuje Zilkovanou rulu
(VGN), zelenad cdst pegmatitovou Zulu (PGR).

Vypocetni sit modelu je zndzornéna na Obr. 3 a Obr. 4. Sklada se z 720 2D elementt
reprezentujicich puklinu a 12 096 3D element( reprezentujicich horninovou matrici.
Puklinu obklopuji dvé tenké vrstvy elementl matrice. Jejich pfitomnost vyznamné
zpresnuje vysledky modelu pro sorbujici stopovace (viz dale).

Obr. 3 Vypocetni sit WPDE pro slepou predikci (¢dst PGR skryta, aby byly vidét diskretizace
pukliny).
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Obr. 4 Vypocetni sit WPDE pro slepou predikci — fez. Dvé tenké vrstvy element( matrice kolem
pukliny.

3.1.1.2 Model proudéni
Parametry modelu proudéni byly spocteny (pfipadné zvoleny) tak, aby vysledna
rychlost proudéni odpovidala pritokim v experimentu (20 pl/min pro WPDE-1 a

10 pl/min pro WPDE-2) a aby vyhovély popisu v zadavaci dokumentaci (permeabilita
horninové matrice v fadu 1e-19 m?). Jsou uvedeny v Tab. 1.

Tab. 1 WPDE — parametry modelu proudéni

WPDE-1 WPDE-2

Hydraullckz? vodivost 1,28 m/s 1,28 m/s
pukliny

Hydraullcka. vodivost 9,81e-13 m/s 9,81e-13 m/s
matrice

OKP na VVtQkOVG casti Dirichlet =0 m Dirichlet ®=0m
pukliny

KP kové Casti
o nap\;tli)li:\;/e casti Neumann g=-1,536e-6 m/s | Neumann g= - 0,768e-6 m/s

OKP na zbylych hranicich

Homogenni Neumann
(“no flow")

Homogenni Neumann
(“no flow")

Vodni bilance

3,35e-10 m®/s ~ 20 pl/min

1,68e-10 m*/s ~ 10 pl/min

Hydraulicka vodivost pukliny byla spoctena zjejiho rozevieni pomoci kubického

zakona:

(14)
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kde b je rozevieni pukliny [m], p je hustota vody [kg/m?], g je tihové zrychleni [m/s*] a
u je dynamickd viskozita vody [N-s-m™].

Hydraulicka vodivost horninové matrice byla spoétena ze zndmé hodnoty permeability
K [m?] jako:

P9

K== (15)

Hodnota Neumannovy okrajové podminky na vtokové ¢asti hranice byla spoctena jako
podil pozadovaného toku puklinou a plochy jejiho fezu (spoctené jako plocha
mezikruZzi). V pouZzité verzi SW Flow123D je tok uvazovan vidy ve sméru jednotkové
vnéjsi normaly, proto je u hodnoty vtoku zdporné znaménko.

Vysledek simulace proudéni je znazornén na Obr. 5 (pro experiment WPDE-1). Je
zjevné, Ze iv horninové matrici je tok nenulovy. Je ale o mnoho fadd mensi nez tok
v pukliné.

velocity_p0 Y
2220022 B854e-021 328e-019 126e017 483e016 186e-014 7126013 273e011 1056009 4032008 155006 I© x

Obr. 5 WPDE-1 — vysledek simulace proudéni, pole darcyovského toku.

3.1.1.3 Model transportu
Simulovdan byl transport tfi (WPDE-1) respektive péti (WPDE-2) stopovacu. V zaddvaci
dokumentaci je u kazdého z experimentl pro kazdy ze stopovaci uvedena injektovana
aktivita [Bqg]. Dale byl znam objem roztoku, ve kterém byly stopovace rozpustény (1 ml
pro WPDE-1, 3 ml pro WPDE-2). JelikoZ ve Flow123D je transportovanou kvantitou
nikoli aktivita ale hmotnost, bylo nejprve tfeba provést prepocet aktivity na hmotnost
[g] jejim vydélenim specifickou aktivitou a [Bg/g]:

_In(2)-N,
T Ty, M (16)

kde N, je Avogadrova konstanta, T;., je polocas rozpadu [s] (tabelovany v zadavaci
dokumentaci) a M je molarni hmotnost [g/mol].

Okrajové podminky transportu byly predepsany na vtokové casti pukliny tak, aby
injektovana mnozstvi odpovidala zadani.

Doba trvani injektaze byla spoctena ze znamych kvantit (objem roztoku se stopovaci a
rychlost toku). Cas nula simulaéni periody je vokamzZiku, kdy zapocalo vtla&eni
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stopovacu. Pfed vstupem do experimentdlni sekce (pukliny) musel roztok projit PEEK
(PolyEtherEtherKeton) potrubim o znamé délce a vnitfnim priméru, ze kterych byla
spoctena doba zpoZdéni. V modelu, ktery zahrnuje jen samotnou experimentalni sekci,
je tak okrajovd podminka sepnuta aZ v case odpovidajicim tomuto zpoZdéni.
K analogickému zpoZdéni dochazi rovnéz pfi vystupu z experimentdlni sekce, v tomto
pfipadé je o jeho hodnotu posunuta ¢asova osa vystupl modelu (pranikové kfivky),
aby byly srovnatelné s experimentalné zméfenymi daty. Jelikoz ani pfivodni ani
odvodni potrubi nejsou explicitné modelovdny, je v simulaci zanedbdna pfipadna
disperze v nich.

Po ukonceni injektaZze byla okrajova podminka transportu prepnuta na Dirichletovu
OKP nulové koncentrace.

Casové konstanty modelu transportu jsou uvedeny v Tab. 2.

Tab. 2 WPDE — ¢asové konstanty modelu transportu

WPDE-1 WPDE-2
Simulaéni perioda 8760 h (1 rok) | 17520 h (2 roky)
Zpozdéni OKP/vytoku 16 h/17h 32h/34h
Trvani injektaze (OKP) 50 min 5h

Hodnoty porozity pouzité pfi slepé predikci jsou uvedeny v Tab. 3, byly odvozeny dle
zaddavaci dokumentace jako aritmeticky priamér méreni na vzorcich z vrtného jadra.
Nizsi podil dostupné porozity pro chlor je ddn uvaZovanou aniontovou exkluzi.

Tab. 3 WPDE — slepd predikce - porozity

Porozita [-]
Puklina 1
VGN 8,2e-3
PGR 5e-3

Cl-36 VGN | 1,75e-4
Cl-36 PGR | 1,3e-2

Jelikoz je rychlost proudéni podzemni vody v horninové matrici zanedbatelnd, je
hydrodynamicka disperze uvazovana pouze v pukliné. Koeficient podélné disperzivity
je uvazovan jako 10 % charakteristické délky (a; = 0,19 m), koeficient priéné
disperzivity jako desetina té podélné (ar = 0,019 m). Jedna se o jediny parametr
modelu, jehoZz hodnota nemd oporu v méfenych datech, nejistota jeho zadani je tak
velka.

V Tab. 4 jsou uvedeny parametry molekuldrni difuze pouzité pro slepou predikci. Jejich
hodnoty byly ¢aste¢né prevzaty ze zadavaci dokumentace, hodnoty v ni neuvedené
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byly dohledany v rdmci literarni resSerse (zdroje uvedeny pfimo u jednotlivych hodnot
v Tab. 4).

Distribucni koeficienty linedrni sorpce pouzité pro slepou predikci jsou uvedeny v Tab.

5. Jejich hodnoty byly prevzaty ze zaddvaci dokumentace. V pukliné neni sorpce
uvazovana.

Hustota horniny byla uvazovana 2700 kg/m?, hustota vody 1000 kg/m?.

Radioaktivni rozpad nebyl simulovdan (mérené prinikové krfivky byly na tento
predpoklad zadavatelem korigovany).

Tab. 4 WPDE — slepd predikce — parametry molekuldrni difuze (*Vanysek, 2009)

Efektivni difuzivita De [m?/s] Difuzivita ve volné vodé [m?/s]
VGN PGR Puklina
HTO 1,83e-13 5,7e-13 2,3e-9%*
Cl-36 0,05e-13 5e-13 1,33e-9%*
Na-22 | 4,65e-13 (Kaukonen et al., 1997) 2,03e-9%*
Sr-85 3,3e-13 (Skagius et al., 1999) 7,91e-10*
Ba-133 | 1,47e-13 (Widestrand et al., 2007) 5,41e-10*

Tab. 5 WPDE — slepd predikce — parametry linedrni sorpce

Distribuéni koeficient linearni sorpce Kp [m?/kg]
VGN | PGR
HTO 0
Cl-36 0
Na-22 0,0013 ‘ 0,0008
Sr-85 0,0011
Ba-133 0,06 | 0,08

3.1.1.4  Vysledky simulaci
Vystupy modelu jsou reprezentovany prlnikovou kfivkou z experimentalni sekce
(v ¢ase posunutou o hodnotu zdokumentovanou v Tab. 2). Jednd se o hmotnostni tok
pres hranici normalizovany injektovanym mnozZstvim stopovace, coz ma tu vyhodu, Ze
odpadne potieba zpétného prepoctu hmotnosti na aktivitu.

Na Obr. 6 (s linearni ¢asovou $kdlou) a Obr. 7 (s logaritmickou ¢asovou Skalou) jsou
znazornény predikované pranikové krivky experimentu WPDE-1.

Na Obr. 8 (s linearni ¢asovou Skalou) a Obr. 9 (s logaritmickou ¢asovou skalou) jsou
znazornény predikované pranikové krivky experimentu WPDE-2.
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Z vysledk( simulaci obou experiment( je patrné, Ze konzervativni stopovace dosahuiji
maxima drive neZ ty sorbujici, coz odpovida predpokladim. Nizsi dostupnd frakce
porozity pro chlor ma vliv na prlibéh sestupné hrany, kde je patrny rychlejsi pokles a
ustadlend hodnota pfiblizné o pll fadu nizsi nez u tritia, které stejné jako chlor
nesorbuje. Sodik istroncium maji v modelu podobné parametry, proto i jejich
pranikové krivky jsou si blizké. Vyrazné odlisnd je prlnikova kfivka silnéji sorbujiciho
barya, kterd vykazuje daleko vyssi retardaci. Je tfeba podotknout, Ze teoreticky vztah
pro odhad retardace na zakladé znalosti distribu¢niho koeficientu linearni sorpce nelze
v tomto pripadé vyuZit, jelikoZ voda s rozpusténymi stopovaci neproudi pfimo médiem,
ve kterém k sorpci dochazi.

Vysledky vSech tfi sorbujicich stopovacl vypadaly pfi prvnich simulacich vyrazné jinak,
nez je zde prezentovano, prUnikové krivky vykazovaly daleko vyssi retardaci. Diky
srovnani vysledk( nasich simulaci s vysledky ostatnich tym{ zucastnénych v GWFTS
bylo tato nesrovnalost odhalena a po ovéreni spravnosti matematicko-fyzikalniho
modelu a jeho vstupl vysvétlena vlivem diskretizace vypocetni domény v blizkosti
pukliny. Diskretizace byla nasledné upravena pridanim dvou tenkych vrstev element
v horninové matrici bezprostfedné sousedici s puklinou (viz kapitola 3.1.1.1). Tato
Uprava dramaticky vylepsila shodu vystupl naseho modelu s vystupy ostatnich resiteld
s tim, Ze pro nejsilnéji sorbujici stopova¢ (Baryum) jsou vysledky stale mirné odlisné.
| v pfipadé Barya by Slo shodu s ostatnimi vylepSit dalSimi Upravami vypocetni sité,
nicméné ve fazi slepé predikce bylo toto shledano byti nezddoucim, jelikoz by se
jednalo v principu o fitovani modelu na modely ostatnich. Vliv jemnosti vypocetni sité
na vysledky Barya tak bude diskutovan dale v textu v ¢asti zabyvajici se shodou
s mérenymi prinikovymi krivkami.

—HTO —Na-22 Cl-36

Normalizovany hmotnostnitok [kg/h/kg]

Cas [h]

Obr. 6 WPDE_1 — slepd predikce — vysledky (linedrni ¢asova sSkdla)
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Obr. 7 WPDE_1 — slepd predikce — vysledky (logaritmicka ¢asova skdla)
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Obr. 8 WPDE_2 — slepd predikce — vysledky (linedrni casovad skdla)

30



1.E+00
20000

1e0
—HTO —Na-22 Cl-36 —Sr-85 —Ba-133

1E-02

1.E-03

1.E-05
1.E-06

1.E-07

1E-09
1E-10
1E-11
1E-12
1E-13
1E-14
1E-15

1E-16

Normalizovany hmotnostnitok [kg/h/kg]

1E-17

1.E-18

Cas [h]

Obr. 9 WPDE 2 — slepd predikce — vysledky (logaritmickd ¢asova skdla)

3.1.1.5 Citlivostni analyza

Soucasti vyhodnoceni prediktivniho modelu byla také citlivostni analyza. Omezime se
zde jen na vyhodnoceni experimentu WPDE-2, jakkoli Ize pfedpokladat, Ze citlivosti na
jednotlivé parametry modelu by pro experiment WPDE-1 vlivem vyssi rychlosti
proudéni v pukliné byly mirné odlisSné. Rozsahy parametr(i pro citlivostni analyzu jsou
shrnuty v Tab. 6. Minimalni a maximalni hodnoty byly pfevdiné prevzaty ze zaddavaci
dokumentace (rozsahy nejistot méreni, pfipadné rozdilné hodnoty z jednotlivych
mérenych vzorkl vrtného jadra).

Mira citlivosti modelu na jednotlivé parametry byla hodnocena jednak kvalitativné
srovnanim pranikovych kfivek a jednak kvantitativné pomoci vzorce:

(:-69)
(1-69) o

kde y; je vychozi vystup (pro vychozi hodnotu parametru b;) a y, je upraveny vystup
(pro upravenou hodnotu parametru b,). Ve své podstaté se jedna o podil relativni

S =

zmény vystupu ku relativni zméné vstupu.
Hodnoceny byly tfi kvantity popisujici pranikovou kfivku:

e Pozice maxima pranikové krivky [h],

e hodnota maxima [1/h],

e Sitka prlnikové krivky pocitana jako casovy rozdil dosazeni 50 % hodnoty
maxima na nabéziné a sestupné hrané [h].
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Tab. 6 WPDE-2 — citlivostni analyza — rozsahy parametrt

Parametr Vychozi | Minimum | Maximum
Podélna disperzivita [m] 0,19 0,1 0,28
Porozita VGN [-] 0,0082 | 0,0011 0,03
Porozita PGR [-] 0,005 0,0026 0,0077
Porozita VGN [-] CI-36 | 0,000175 | 0,0001 0,0006
Porozita PGR [-] CI-36 0,013 0,011 0,015
Ko Na-22 VGN [m?/kg] | 0,0013 0,001 0,0016
Ko Na-22 PGR [m>/kg] | 0,0008 | 0,0005 0,0011
Ko Sr-85 VGN [m?/kg] | 0,0011 | 0,0008 0,0014
Kp Sr-85 PGR [m>/kg] 0,0011 | 0,0008 0,0014
Kp Ba-133 VGN [m>/kg] 0,06 0,04 0,08
Kp Ba-133 PGR [m>/kg] 0,08 0,06 0,1
De HTO VGN [m?/s] 1,83e-13 | 1,2e-13 | 2,8e-13
De HTO PGR [m?/s] 57e-13 | 5,1e-13 | 6,3e-13
D Na-22 VGN [m?%/s] | 4,65e-13 | 3,7e-13 | 5,6e-13
De Na-22 PGR [m?/s] | 4,65e-13 | 3,7e-13 | 5,6e-13
De CI-36 VGN [m?/s] 5e-15 2e-15 8e-15
De CI-36 PGR [m?/s] 5e-13 4e-13 6e-13
De Sr-85 VGN [m?%/s] 3,3e-13 | 2,5e-13 | 4,1e-13
D. Sr-85 PGR [mz/s] 3,3e-13 2,5e-13 4,1e-13
De Ba-133 VGN [m?/s] | 1,47e-13 | 1,17e-13 | 1,77e-13
D. Ba-133 PGR [mz/s] 1,47e-13 | 1,17e-13 | 1,77e-13

Vysledky kvantitativniho zhodnoceni jsou shrnuty v Tab. 7. Nulové citlivosti jsou

vrve

v pfipadé WPDE-2 8 hodin. Rozliseni vystupu tak neni dostatecné jemné, aby zachytilo
zménu hodnocené kvantity, je-li citlivost mala. Ze stejného dlivodu mohou byt
i nenulové citlivosti mirné nepresné.

Kvalitativni vyhodnoceni citlivostni analyzy je znazornéno na Obr. 10, Obr. 11, Obr. 12,
Obr. 13 a Obr. 14.
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Tab. 7 WPDE-2 — citlivostni analyza — kvantitativni vyhodnoceni

pozice Sitka | hodnota | pozice Sitka | hodnota | pozice Sitka | hodnota | pozice Sitka | hodnota | pozice Sitka | hodnota

Disperzivita max |-1,7e-01| 1,8e-01 | -1,9e-01 | -2,4e-01 | -2,5e-02 | -2,1e-02 | -1,7e-01 | 1,8e-01 | -2,6e-01 | -2,4e-01 | 1,5e-02 | -4,2e-02 | -2,6e-01 | 4,6e-02 | -1,5e-02

Disperzivita min |-2,5e-01 | 2,9e-01 | -4,7e-01 | -3,2e-01 | 1,2e-01 | -1,5e-01 | -2,2e-01 | 3,3e-01 | -6,4e-01 | -2,8e-01 | 1,5e-01 | -1,7e-01 | -3,7e-01 | 2,2e-01 | -2,1e-01

Porozita VGN max | 5,0e-03 | 5,2e-03 | -1,1e-02 | 0,0e+00 | -2,2e-03 | 2,3e-03 | 0,0e+00 | 0,0e+00 | -2,9e-04 | -3,9e-03 | -2,7e-03 | 2,2e-03 | -6,4e-03 | -6,7e-03 | 5,8e-03
Porozita VGN min | 0,0e+00 | 0,0e+00 | -3,0e-02 | 0,0e+00 | 0,0e+00 | 1,2e-03 | 0,0e+00 | 0,0e+00 | -5,3e-04 | 0,0e+00 | 0,0e+00 | -5,2e-04 | -6,6e-03 | -4,6e-03 | 4,3e-03
Porozita PGR max | 0,0e+00 | 0,0e+00 | -2,2e-03 | 0,0e+00 | 0,0e+00 | 1,2e-04 | 0,0e+00 | 0,0e+00 | -3,1e-03 | 0,0e+00 | 0,0e+00 | 1,4e-04 | 0,0e+00 | -3,7e-03 | 4,6e-04
Porozita PGR min | 0,0e+00 | 0,0e+00 | -3,0e-03 | 0,0e+00 | 0,0e+00 | 7,8e-05 | 0,0e+00 | 0,0e+00 | -3,5e-03 | 0,0e+00 | 0,0e+00 | 1,4e-04 | 0,0e+00 | 0,0e+00 | 5,1e-04
Difuze VGN max | 2,5e-02 | 0,0e+00 | -2,6e-02 | 1,4e-01 | 5,4e-01 | -4,3e-01 | 0,0e+00 | 0,0e+00 | -6,7e-04 | 8,5e-02 | 3,2e-01 | -3,4e-01 | -1,1e-01 | -6,8e-02 | -6,9e-01

Difuze VGN min | 0,0e+00 | 0,0e+00 | -3,2e-02 | 1,4e-01 | 4,6e-01 | -5,2e-01 | 0,0e+00 | 0,0e+00 | -8,6e-04 | 1,7e-01 | 2,9e-01 | -4,4e-01 | -1,2e-01 | -1,2e-01 | -8,3e-01

Difuze PGR max | 0,0e+00 | 0,0e+00 | -3,8e-03 | 4,7e-02 | 2,9e-02 | -2,9e-02 | 0,0e+00 | 0,0e+00 | -5,2e-03 | 0,0e+00 | 2,9e-02 | -3,0e-02 | -9,3e-03 | -9,8e-03 | -6,2e-02

Difuze PGR min | 0,0e+00 | 0,0e+00 | -4,0e-03 | 0,0e+00 | 5,7e-02 | -3,3e-02 | 0,0e+00 | 0,0e+00 | -5,7e-03 | 4,2e-02 | 2,9e-02 | -3,4e-02 | -9,3e-03 | -2,0e-02 | -6,3e-02

Sorpce VGN max - - - 2,1e-01 | 3,8e-01 | -4,9e-01 - - - 1,1e-01 | 3,4e-01 | -4,3e-01 | 7,9e-01 | 7,8e-01 | -6,3e-01
Sorpce VGN min - - - 2,1e-01 | 4,1e-01 | -6,4e-01 - - - 1,9e-01 | 3,4e-01 | -5,5e-01 | 7,9e-01 | 7,6e-01 | -1e+00
Sorpce PGR max - - - 2,5e-02 | 1,6e-02 | -3,4e-02 - - - 0,0e+00 | 2,6e-02 | -4,0e-02 | 8,4e-02 | 1,0e-01 | -9,6e-02
Sorpce PGR min - - - 0,0e+00 | 4,7e-02 | -4,2e-02 - - - 3,8e-02 | 2,6e-02 | -4,4e-02 | 8,4e-02 | 1,0e-01 | -9,8e-02
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Obr. 11 WPDE-2 —slepd predikce — citlivostni analyza — Na-22
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Obr. 12 WPDE-2 — slepd predikce — citlivostni analyza — Cl-36
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Obr. 13 WPDE-2 — slepd predikce — citlivostni analyza — Sr-85
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Obr. 14 WPDE-2 — slepd predikce — citlivostni analyza — Ba-133

Z kvalitativniho a kvantitativniho vyhodnoceni citlivostni analyzy slepé predikce lze
vyvodit Ctyfi hlavni zavéry:

e Prlnikové krivky konzervativnich stopovacu jsou citlivé predevsim na parametr
hydrodynamické disperze.

e Sorbujici stopovace jsou citlivé na parametry disperze, difuze a sorpce.

e Citlivosti na porozitu jsou zanedbatelné.

e Citlivosti na parametry PGR zdny jsou vyrazné mensi nez citlivosti na parametry
VGN zény. To neni prekvapivé vzhledem ktomu, Ze VGN je dominantni
horninovy typ.

3.1.2 Fitovani modelu na mérena data, doplnujici analyzy
Pro vsechny niZze popsané simulace byla vytvofena nova vypocetni sit, jiz jen
dvojrozmérna. Ktomuto bylo pfistoupeno s cilem dosahnout akceptovatelné casové
narocnosti, nikoli vSsak na uUkor vypovidajici schopnosti modelu. Treti rozmér je
emulovan parametrem cross_section (parametr Flow123D, predstavuje mocnost
respektive prarez u elementll dimenze mensi nez 3), jehoz hodnota se plynule méni
dle predpisu:

cs = 6,2832 - y, (18)

coz zajistuje axisymetrii Ulohy (smér osy y je kolmy na puklinu). Ekvivalentnost vystup(
byla ovérena testovacimi vypocty.

Na Obr. 15 je analyzovana shoda prediktivniho modelu experimentu WPDE-2
(stopovace HTO) s méfenymi daty (obé osy grafu jsou v logaritmické skale). Z obrazku
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jsou patrné nasledujici véci charakterizujici miru shody prediktivniho modelu a
mérenych dat:

e Nenulovd hodnota méfenych dat od pocatku doby simulace — je ddana
posloupnosti provedenych experimentd, bude diskutovano samostatné dale
v textu.

e Nabéina hrana — méfend data stoupaji strmé k maximu daleko dfive, nez
maxima dosahuji vysledky simulaci. To je podivné, jelikoz pritok umélou
puklinou byl béhem celého experimentu monitorovan a kolem hodnoty
uvedené v zaddvaci dokumentaci (a pouZité pfi simulaci) fluktuuje jen zcela
zanedbatelné. Mira vlivu pfitomnosti horninové matrice v modelu na pribéh
nabéiné hrany byla otestovana simulaci samostatné pukliny. Vysledek tohoto
modelu je na Obr. 15 zndzornén rGzovou kfivkou. Je patrné, Ze zahrnuti
horninové matrice ma pro konzervativni stopovac vliv jen na prabéh sestupné
hrany, na hranu ndbéZnou ani na hodnotu a polohu maxima nema
pozorovatelny vliv. Molekularni difize i hydrodynamickd disperze, které jsou
v pukliné simulovany, nemaji vliv na pozici maxima, jen na jeho hodnotu a na
miru rozmyti (,,Sitku” prinikové krivky). Z toho plyne zavér, ze ndbéznou hranu
mérenych dat nelze pfi stavajici konfiguraci modelu experimentu replikovat. Lze
se jen domnivat, ¢im je rychly nastup koncentrace na vystupu zapficinén.
MozZnym vysvétlenim je nepresnost (nesoustifednost) ulozeni ucpavky vrtu, coz
mohlo zpuUsobit vznik preferencni cesty. Vliv mohly mit také nepravidelnosti na
sténach vrtu, pripadné ne zcela horizontalni smérovani vrtu, ve kterém je
experiment instalovan (vrt upada priblizné o deset stupn).

e Hodnota maxima — zde slepa predikce vykazuje s méfenymi daty dobrou shodu.

e Sestupna hrana — parametry horninové matrice maji pro konzervativni stopovac
vliv zejména na rychlost poklesu sestupné hrany. Pravé na jeji pribéh se proto
zaméruji snahy o modelovou reprodukci mérenych dat (viz dale).

37



2 200 2000 20000

\.
\ ——vychazi
e [ %
1E-05 De®10
e

.
n

stend data
model bez matrice
De/10 &twrta a paté vrstva
De/10 zménou porosity

Normalizovany hmotnostni tok [1/h]
&
i
/
/
1]
&

1E-07

Cas [h]

Obr. 15 WPDE-2 — doplrujici simulace, mérend data — HTO

Jelikoz je HTO konzervativnim stopovacdem, je jedinym simulovanym procesem
v horninové matrici molekuldrni difdze. Pro fitovani mérenych dat tak byly k dispozici
jen dva parametry: efektivni difuzivita D. a porozita n. Ty jsou navic ve vnitini logice
simulaéniho software Flow123D provazany vztahem:

Desz-n-TzDW-n4/3, (19)

kde D, je koeficient difize ve volné vodé a t je tortuozita, ktera je Flow123D bez
moznosti uzivatelského zdsahu pocitana jako tfeti odmocnina z porozity. Vstupy pro
model jsou Dy, a n, D, je na jejich zakladé dopocitano interné.

Byla provedena citlivostni analyza, kdy byl ménén jednak parametr porozity na
dvojnasobek a na polovinu své vychozi hodnoty a jednak parametr efektivni difuzivity
na desetinu a desetinasobek své vychozi hodnoty (zménou D,). Pfi zméné porozity byla
nepfimo ménéna také efektivni difuzivita (viz Tab. 8). Vysledky této citlivostni analyzy
jsou zndazornény na Obr. 15. Zaroven bylo ovéreno, zda v modelu existuje ekvifinalita
v tom smyslu, Ze nezalezi na tom, ménime-li v zajmu zmény efektivni difuzivity (vzdy na
stejnou vyslednou hodnotu) porozitu nebo difuzivitu ve volné vodé. Z Obr. 15 je
patrné, Ze prabéh simulované pranikové kfivky je vyrazné jiny, docilime-li jedné
desetiny vychozi hodnoty efektivni difuzivity zménou D,, (kfivka oznacena ,De/10“)
nebo zménou n (kfivka oznacend ,De/10 zménou porozity”). Zména porozity totiz
neznamena jen implikovanou zménu D, ale také zménu objemu péra dostupnych pro
transport stopovace.
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Tab. 8 Vliv zmény porozity na efektivni difuzivitu

Zména porozity (multiplikdtor) | Implikovana zména D, (multiplikator)
2 2,5198
1/2 1/(2,5198) = 0,39685

Z Obr. 15 je patrné, Ze dobré shody s méfenymi daty bylo dosazeno tehdy, kdyz byla
efektivni difuzivita snizena na jednu desetinu své vychozi hodnoty v celém objemu
horninové matrice. Takovou zménu hodnoty, kterd byla zmérena (jakkoli s inherentni
nejistotou), by bylo obtizné ospravedInit. Mohli bychom snadno fici, Ze redlnad hodnota
tortuozity je jina nez jeji hruby odhad vypocteny jako tfeti odmocnina porozity, coz do
jisté miry mlze byt pravda. Misto toho byla provedena dopliujici fada vypoctl, kdy
efektivni difuzivita byla ménéna jen v ¢asti horninové matrice. Za timto ucelem byla
vypocetni sit reprezentujici horninovou matrici rozdélena do soustfednych vrstev,
jejichz mocnosti jsou uvedeny v Tab. 9. Celkova mocnost simulované ¢asti horninové
matrice je 250 mm. Ze série realizovanych vypoctl vyplynulo, Ze pro velmi dobrou
shodu s mérenymi daty (viz Obr. 15) staci zadat snizenou hodnotu efektivni difuzivity
jen ve Ctvrté a paté modelové vrstvé. Zména efektivni difuzivity na desetinu vychozi
hodnoty byla realizovdna zménou porozity, coZz znamend, Zze od c¢tvrté vrstvy dal je
porozita pfiblizné pét a pll krat nizsi nez v prvnich tfech vrstvach. Vyssi (zmérenad)
hodnota difuzivity je tak pouzita jen v prvnich dvou a ¢tvrt milimetrech horninové
matrice, coz dobre koresponduje s teorii, Ze kolem vrtu, v némz je experiment umistén,
pfi jeho konstrukci vznikla zéna naruSeni (BDZ — Borehole Disturbed Zone), v niz je
vy$Si porozita a umérné tomu také vyssi efektivni difuzivita. Hodnota efektivni
difuzivity uvedend v zadavaci dokumentaci byla mérena na vzorcich z vrtného jadra,
tedy ne na neporusené horniné. Realité by vtomto pfipadé pravdépodobné [épe
vyhovoval nikoli skokovy, ale plynuly pokles porozity s hloubkou, ale na myslence
v pozadi by se tim nic nezménilo.

Tab. 9 WPDE-2 — rozdéleni horninové matrice do vrstev

Vrstva | Mocnost [mm]
1 0,5
2 0,7
3 1,05
4 30
5 217,75

Na Obr. 16 je analyzovdna shoda s mérenymi daty pro vybrany ze sorbujicich
stopovacl. Simulace vSech sorbujicich stopovacu vychazi ve vztahu k mérenym datim
obdobné, omezime se tak v zajmu struc¢nosti na jediny, Sr-85. Z obrazku je patrné, ze
oproti konzervativnimu stopovaci jsou pranikové krivky daleko citlivéjsi na parametr

39



efektivni difdze. Ten neovliviiuje jen rychlost poklesu sestupné ¢&asti krivky, ale také
hodnotu maxima a ¢as jeho dosazeni. | pro sorbujici stopovac bylo snizenim efektivni
difuzivity na jednu desetinu dosazeno dobré shody s méfenymi daty. To je dllezité,
jelikoZz by bylo obtizné ospravedInitelné pouzivat rizné hodnoty porozity pro rGzné
stopovace ve stejné horninové matrici (pfirozené neni-li na misté predpokladat
aniontovou exkluzi). Zajimavé je, Ze velmi dobré shody bylo dosazeno také pfi simulaci
s desetinovou hodnotou distribuéniho koeficientu linedrni sorpce oproti hodnoté
vychozi. To by izolované bylo mozné zdlvodnit tim, Ze Kp je méfeno na nadrcené ¢asti
vrtného jadra, v neporusené horniné tak lze predpokladat hodnoty nizsi. ZdGvodnéni
pomoci poklesu porozity (a implikované zmény D.) je nicméné vérohodnéjsi, protoze je
konzistentni pro vSechny stopovace. Stejné jako u HTO, i u Sr-85 ma mérena pranikova
kfivka vyrazné rychlejsi nastup nez kfrivky simulované. Moznd zdlvodnéni jsou stejnd
jako ta, ktera byla uvedena u analyzy vysledkd HTO.
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Obr. 16 WPDE-2 — doplhiujici simulace, mérend data — Sr-85

Oba dva experimenty (WPDE-1 i WPDE-2) byly provedeny sekvencné po sobé ve stejné
experimentalni sekci. JelikoZ vSechny tfi stopovace z prvniho experimentu byly pouzity
i vtom druhém (spolu s dalSimi dvéma), je tfeba ovéfit, jaky vliv na vysledek simulace
ma jejich zbytkové mnoistvi v horninové matrici. Na Obr. 17 je znazornén vysledek
tohoto ovéreni pro HTO spolu s mérenymi daty z obou experimentd. Simulace obou
experimentl byly provedeny s desetinovou hodnotou efektivni difuzivity oproti vychozi
hodnoté (v celém objemu horninové matrice). Simulaéni periody uvedené v zadavaci
dokumentaci nemohly byt dodrZeny, jelikoz druhy experiment byl redlné zahajen jesté
b&hem simulaéni periody toho prvého. Casova osa tohoto sekvenéniho modelu tak
vychazi z redlné datace s jedinou drobnou nejistotou spocivajici v tom, Ze se nepodafilo
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dohledat, kdy presné byl zménén pritok umélou puklinou (ve vysledcich simulace je
Cas této zmény velmi dobre patrny skokovym poklesem vystupu na polovi¢ni hodnotu).
Chyba odhadu by vS§ak méla byt maximalné v fadu jednotek dni. Z Obr. 17 je patrné, Ze
byla zachovdna velmi dobra shoda modelu s méfenymi daty a Ze se navic podafilo
vysvétlit nenulovou hodnotu ndbéiné hrany na pocatku experimentu WPDE-2.
Zbytkové mnoizstvi HTO pFitomné v horninové matrici pred zahdjenim druhého
z experimentl vsak celkové na vysledky jeho modelu nemélo pozorovatelny vliv.

1E-02
5000 10000 15000 20000 25000

Cas [h]

—simulace WPDE 1 + 2 WPDE-1 méfend data — WPDE-2 méfena data

1E-05 \

Normalizovany hmotnostni tok [1/h]

1E-07 w

1E-08

Obr. 17 WPDE — sekvencni simulace obou experiment( — vysledky — HTO

Vyse v textu byl zminén silny vliv diskretizace horninové matrice v blizkém okoli pukliny
(tedy na rozhrani dvou prostiedi s vyrazné odliSnymi vlastnostmi). Na Obr. 18 je
znazornén tento vliv pro nejsilnéji sorbujici stopovaé, Ba-133. Zelena kfivka
reprezentuje vysledek simulace provedené na zakladni varianté vypocetni sité
zahrnujici dvé tenké vrstvy elementl horninové matrice obklopujici puklinu, ktera byla
pouzita shodné pro vSechny stopovace. Ddle jsou na obrazku reprezentovany vysledky
simulaci na upravenych sitich, kdy jejich postupné zjemriovani ma za ndsledek
posouvani ndbéiné hrany smérem doleva a zaroven pokles maximalni hodnoty
hmotnostniho toku. Pro srovnani je na obrazku znazornén také vysledek modelu
GoldSim (realizovany na pracovistich dalSich resitell, viz Hokr et al., 2015), jemuz se
vysledky modelu Flow123D s postupné se zjemnujici vypocetni siti blizi. Pro simulace
slabéji sorbujicich stopovacu byla vychozi diskretizace dostacujici, zjemnéni sité na né
jiz nemélo zadny pozorovatelny vliv. Nejlepsi shody s méfenymi daty bylo dosazeno
s 4x jemnéjsi siti oproti vychozi varianté, tomu ale neni na misté prikladat pfilis velkou
vahu, jelikoz prezentované vystupy pochazi z modelu s parametry pouzitymi pro slepou
predikci, tedy bez Upravy efektivni difuzivity, kterd u zbyvajicich stopovacu zajistila
zlepSeni shody modelu s méfenymi daty. Z tohoto srovnani Ize vyvodit zavér, Ze na
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rozhrani puklina/hornina je tfeba vénovat zvysenou pozornost diskretizaci, obzvlasté
pfi simulaci transportu silnéji sorbujicich stopovacli. Nelze ovsem predem fici, jaka
mira diskretizace je dostate¢nd. Rozhodné neni na misté pausalné pouzivat premrsténé
jemnou sit, protoZe rostouci pocet element( si pfi simulaci vybird svou dan v podobé
dlouhych vypocetnich ¢asti a pamétové narocnosti.

20 200 2000, 20000

wychozi

=———mé&fena data

Goldsim
ax jemnéj&i sit

16 jemn&] sif

Normalizovany hmotnostnitok [1/h]

1E-07

Cas [h]

Obr. 18 WPDE-2 — Ba-133 — vliv diskretizace, srovndni s mérenymi daty a vysledky modelu
GoldSim

3.1.3 Zavéry pro simulaci transportnich procesi v geosfére
Ze simulaci experimentl WPDE Ize pro modely transportnich procest v rozpukaném
poréznim prostredi zobecnéné vyvodit nékteré diléi zavéry. Uvazujeme-li, Ze advektivni
tok dominuje v puklinach a Ze horninovda matrice ma funkci hlavné retardacni
mechanismy molekularni difuze a sorpce, pak lze Fici Ze:

e Pro konzervativni stopovate — parametr molekularni difuze nema vyrazny vliv
na miru retardace. Je-li zdroj stopovade v modelu reprezentovan pocatecnim
rozloZzenim koncentrace nebo ¢asové ohrani¢enym zdrojovym prvkem, pak je
vliv hodnoty efektivni difuzivity vyznamny pro charakter sestupné hrany
pranikové krivky.

e Pro sorbujici stopovace — parametry molekularni difuze i linedrni sorpce maji
silny vliv na miru retardace (vyssi efektivni difuzivita i vyssi distribucni koeficient
linedrni sorpce shodné znamenaji vysSi miru retardace). Jsou-li oba tyto
parametry pouzity pfi kalibraci modelu, je patrnd ekvifinalita modell. Kazda
pfipadna zména hodnoty parametru musi byt fyzikdlné od(vodnitelna.

e Hodnoty parametri — jsou-li pfi simulaci pouZity hodnoty tabelované
v dostupné literature, je tfeba vnimat, jakym zplGsobem byly méfeny. Hodnoty
ziskané zrozdrcenych vzork( jader pravdépodobné nebudou stejné jako
v neporusené horniné.
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e EDZ, BDZ — jsou-li transportni procesy simulovany v prostredi, kde se nachazeji
vrty Ci rozrazky, je pravdépodobné, Ze v jejich bezprostfedni blizkosti bude
hornina naruSena a Ze v této zéné naruSeni bude mit horninova matrice jiné
parametry (jak difuzni tak i sorpcni).

e Diskretizace — na rozhrani puklina/hornina je tfeba vénovat zvySenou pozornost
diskretizaci, obzvlasté pfi simulaci transportu silnéji sorbujicich stopovaca.
MuUZe mit vyrazny vliv na pfesnost vystupl modelu.

Vysledky simulaci a z nich plynouci zavéry byly publikovany v souhrnné zpravé SKB
(Soler et al., 2017), jiz je autor této disertacni prace spoluautorem.

3.2 LTDE-SD experiment
LTDE-SD (Long Term Sorption Diffusion Experiment) je difuzné-sorpéni experiment
realizovany v hloubce pfiblizné 400 m v podzemni laboratofi v Aspd ve Svédsku.

NiZe uvedené vychazi ze zaddvaci dokumentace (Lofgren at al., 2015b).

Cilem experimentu bylo zméfit koncentracni profily vybranych stopovact v horning,
ktera je v kontaktu s jejich roztokem. V horninovém bloku byla identifikovdna puklina
s hydraulickou funkci. Vrt pro umisténi experimentu byl nasledné veden s postupné se
snizujicim polomérem tak, aby dosahl roviny pukliny a nasledné ji pomoci specidlniho
poharkového zafizeni protal a o nékolik centimetr(i presahl. Vznikly pfesah byl vyuzit
pro zapakrovani (pomoci PU tésnéni) ¢asti experimentdlni sekce, ktera je v kontaktu
s puklinou. Zroviny pukliny byl ndasledné veden vrt svyrazné mensim prlimérem,
v némz byla pomoci pakrl nasledné vytvorena druha experimentalni sekce. Na Obr. 19
je zndzornéno schéma konfigurace experimentu. ZIuté jsou zvyraznény pakry, rovina
pukliny je na obrazku vpravo. Valce oznaCené D1 — D16 a A1 — A21 predstavuji jadra,
ktera byla po ukonceni experimentu rozfezana a analyzovana.
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Obr. 19 Schéma konfigurace experimentu LTDE-SD (prevzato z Lofgren at al., 2015b)

Na Obr. 20 jsou znazornény rozméry a umisténi experimentdlnich sekci (jejich kontakt
s horninou zvyraznén cCervené) a pakrd. V experimentalni sekci — vrt byla koaxialné
umisténa ucpdavka o primeéru 26 mm, objem této experimentdlni sekce tak ¢ini 146 ml,
plocha (povrch plasté vélce) jejiho kontaktu s puklinou je 0,034 m? Mocnost
experimentalni sekce — puklina je 3,25 mm, jeji objem tak ¢ini 80 ml a plocha (obsah
mezikruzi) jejiho kontaktu shorninou je 0,0236 m’. Experimentalni sekce byly
vzdjemné propojeny, béhem experimentu v nich probihala nucena cirkulace. Jejich
celkovy objem véetné pfivodnich trubic a jinych obsluznych ¢asti je 1140 ml.

141
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Packer Experimentalni sekce - vrt Packer
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213
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Obr. 20 LTDE-SD — rozméry a umisténi experimentdlnich sekci

Vroztoku, ktery experimentalnimi sekcemi po stanovenou dobu cirkuloval, bylo
rozpusténo znamé pocatecni mnozstvi stopovacu. Ty se molekularni difuzi dostavaly do
horninové matrice, kde nékteré z nich navic sorbovaly. Po ukonceni experimentu byla
hornina kolem néj obvrtana a vzorky z ni po urcité dobé rozfezany a analyzovany. Tim
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byly ziskany profily vyvoje aktivity (koncentrace) jednotlivych stopovacli s hloubkou
(vzdalenosti od kontaktu s roztokem).

Vysledky experimentu jsou zajimavé proto, Ze zmérené koncentraéni profily byly jiné,
nez bylo ocekavdno. Ve (Widestrand et al.,, 2010) je popsan prediktivni model
koncentracnich profild a v (Nilsson et al., 2010) je popsan model inverzni. Bez ohledu
na zvolené parametry, rozdil mezi vysledky modelll a namérenymi profily byl zna¢ny
(Obr. 21). Oba vyse zminéné modely pouzivaly Fickovskou difuzi v homogennim médiu
spolu s linedrni sorpci. Nasim ukolem bylo navrhnout takovy, ktery bude namérené
profily schopen replikovat a jehoz koncept a pouzité parametry budou fyzikalné
vysvétlitelné a obhajitelné.

Nejednad se o prvni in-situ experiment, kde byly takové profily ziskany. Zdokumentovan
(Soler et. Al. 2015) je napftiklad také podobny experiment realizovany v Grimselu ve
Svycarsku v ramci projektu GTS-LTD (Grimsel Test Site — Long Term Diffusion).

Na-22, fracture coated A-core CI:38. fractine ocouted Asoors
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| ]
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Obr. 21 Vysledky in-situ difuzniho experimentu LTDE-SD — koncentracni profily pro Na-22 a Cl-
36 — mérend data vs. Model. Prevzato z (Nilsson et al. 2010, Obrdzky 4-1a a 4-2a).

3.2.1 LTDE-SD simulace
Pfi simulaci experimentu jsme nejprve pouzili model sdifuzi a linearni sorpci
v homogennim médiu. Vystupy modelu (koncentracni profily) se kvalitativné shodovali
s pribéhy zndzornénymi fialové na Obr. 21, jak bylo lze ocekavat. Potvrdilo se tak, ze
budeme-li chtit vylepsit shodu s mérenymi daty, bude tfeba zanést do modelu urcitou

miru heterogenity.

V souladu s instrukcemi koordinator( pracovni skupiny GWFTS byly simulace rozdéleny

do dvou etap:
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e Etapa_l — ukolem bylo replikovat zmérené profily koncentraci (aktivit)
v horninové matrici. Koncentrace stopovaclt v roztoku (jejich casovy vyvoj)
prevzaty ze zadavaci dokumentace (Lofgren at al., 2015b) — mérené hodnoty.

e [Etapa_2 — prevezme parametry z Etapy_1. Model bude rozsifen o simulaci
vyvoje koncentraci stopovacu v roztoku, bude sledovdna hmotnostni bilance.

3.2.1.1 Etapa_1

Bylo simulovano 6 stopovacl (Na-22, CI-36, Co-57, Ni-63, Ba-133 a Cs-137). Pro kazdy
z nich byly k dispozici 4 mérené profily, dva odvrtané z experimentalni sekce — puklina
(jadra A) a dva z experimentalni sekce — vrt (jadra D). Pro kalibraci modelu v prvni
etapé jsme poutzily jen profily z jader A, jelikozZ jejich simulace bylo moZzno provadét
v 1D, coZz pfi mnohacetném spousténi modelu spojeném s kalibraci znamenalo
vyznamnou ¢asovou Usporu. Charakter mérenych profil( koncentraci je pro jadra Ai D
shodny, z ¢ehoZ jsme vyvodili, Ze parametry modelu ziskané pfi kalibraci jader A budou
prenositelné i pro jadra D.

Snahu o modelové postizeni mérenych profild jsme zalozZili na pfedpokladu pritomnosti
zény naruseni v blizkosti vrtu (BDZ). Horninu jsme tak uvaZzovali heterogenni ve smyslu
parametri ménicich se spojité srostouci hloubkou (vzdalenosti od vrtu/roviny
pukliny).

Geometrii modelu je linie dlouha 0,1475 m. Jeji vypocetni sit je ekvidistantni s krokem
0,1 mm. Modelovda doména byla rozdélena do tfi subdomén (fyzickych skupin),
abychom méli vice stupnu volnosti pfi predepisovani parametr(i modelu. Hranice mezi
subdoménami byly definovany v hloubce 3 a 25 mm (respektive 3 a 30 mm pro CI-36).

Simulovany byly procesy diflze a linedrni sorpce.

Simulaéni perioda byla 434 dni. Horninovd matrice byla v kontaktu s roztokem prvnich
189 dni. Ve zbytku periody je simulovana jen difuze v samotné matrici s nulovym
hmotnostnim tokem ptes hranici (celkovd hmotnost jednotlivych stopovacd v matrici
se jiz neméni). Tim je postiZzen jak samotny experiment, tak i ¢as mezi ukoncenim
experimentu a analyzou vzorkl, béhem néjz byla jadra zabalena a uskladnéna.

Transport stopovacll (radionuklidd) v horninové matrici je fizen tfemi parametry
(porozita, efektivni difuzivita a distribucni koeficient linedrni sorpce). Jejich hodnoty
byly predmétem kalibrace, kterd byla provddéna manudlné s cilem postihnout trend
mérenych koncentracnich profil spiSe nez jejich pfesné hodnoty, v kterémzto pripadé
by byla vhodnéjsi kalibrace automaticka.

Radioaktivni rozpad nebyl uvaiovan, jelikoz vSechny zmérené aktivity uvedené
v zadavaci dokumentaci byly prepoéteny na hodnoty, jaké by odpovidaly
nerozpadajicimu se stopovaci.
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Porozita byla uvaZovana jako linedrné klesajici s rostouci hloubkou (vzdalenosti od
stény vrtu) v prvnich dvou fyzickych skupinach, v té treti jiz z(stdva konstantni. Jeji
hodnoty, jiz jako vysledky kalibrace, jsou uvedeny v Tab. 10 a znazornény na Obr. 22.
Podstatné je, Ze pro vSechny stopovace byla pouZita stejna hodnota porozity. Vyjimkou
je CI-36, u néhoz predpokladame projevujici se aniontovou exkluzi.

Tab. 10 LTDE-SD — zdvislost hodnoty porozity na hloubce (vzddlenosti od stény vrtu)

Hloubka [m] | Porozita [-] | Hloubka [m] | Porozita CI-36 [-]
0 0,02 0 0,01
0,003 0,005 0,003 0,001
0,025 0,002 0,03 0,0005
0,1475 0,002 0,1475 0,0005
D.I[M- D.IDS

0.01

== porozita [-]

== porozita Cl-36 [-]
0.001

0.0001

Hloubka [m]

Obr. 22 LTDE-SD — zdvislost hodnoty porozity na hloubce (vzddlenosti od stény vrtu)

Distribucni koeficient linearni sorpce také klesa s rostouci hloubkou: strmé v prvni
fyzické skupiné, pomaleji (nebo také vibec) ve druhé, ve treti pak zlstava konstantni.
Cl-36 je simulovan jako konzervativni stopovac. Jeho hodnoty (vysledky procesu
kalibrace) jsou znazornény na Obr. 23 (v zavislosti na hloubce, pro prvni dvé fyzické
skupiny).
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Obr. 23 LTDE-SD — zdvislost hodnoty distribucniho koeficientu linedrni sorpce na hloubce
(vzddlenosti od stény vrtu)

Poslednim parametrem je efektivni difuzivita, ktera je pocitana z difuzivity ve volné
vodé, tortuozity a porozity dle vztahu uvedeného v kapitole 3.1.2. Hodnota difuzivity
ve volné vodé je pro kazdy ze stopovacl vzdy konstantni v celé vypocetni oblasti (Tab.
11, vysledky procesu kalibrace). Jelikoz hodnota efektivni difuzivity je zavisla na
porozité, jejiz hodnota se méni s hloubkou, méni se s hloubkou i hodnota efektivni
difuzivity.

Tab. 11 LTDE-SD — hodnoty difuzivity ve volné vodé pro jednotlivé stopovace

Stopovac | Difuzivita ve volné vodé [mz/s]
Na-22 5e-10
Cl-36 1,462e-9
Co-57 2e-9
Ni-63 5e-10
Ba-133 2e-9
Cs-137 2e-9

Na Obr. 24, Obr. 25, Obr. 26, Obr. 27, Obr. 28 a Obr. 29 jsou znazornény simulované
koncentraéni profily (vysledky zkalibrovaného modelu) spolu s profily naméfenymi na
jaddrech A6 a A9 (viz Obr. 19). Na kazdém z obrazku jsou vlevo profily v linedrni skale,
které l|épe dokumentuji vyvoj (strmy pokles) koncentrace v prvnich nékolika
milimetrech horninové matrice, a vpravo ve skale logaritmické, kde je lépe vidét shoda
modelu s méfenymi daty ve vétsi vzddlenosti od kontaktu horniny s roztokem
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stopovacd. Mérené koncentracni profily byly tabelovany v jednotkach [Bg/g]. Vystupy
modelu, koncentrace v kapalné fazi, tak bylo tfeba pro srovnani prepocist dle vztahu:

n+ Kp - ps

kde c [Ba/g] je vysledna koncentrace, c; [kg/m] je koncentrace v kapalné fazi (vystup
Flow123D), a [Ba/g] je specifickd aktivita, Kp [kg/m’] je distribuéni koeficient linearni
sorpce, n [-] je porozita, ps [kg/m?] je hustota horniny a p; [kg/m?] je hustota kapaliny
(vody).

Lze fici, Ze bylo dosaZzeno relativné dobré shody s méfenymi daty. Lepsi shody by bylo
Ize docilit dalsi kalibraci nebo rozdélenim vypocetni domény na vice neZ tfi fyzické
skupiny, coz by zvysilo pocet stupnt volnosti modelu (kalibrovatelnych parametr().
JelikozZ ale presnost, s jakou byly profily zméfeny, je diskutabilni (to je patrné naptiklad
na oscilacich v mérenych datech), nedavalo by valny smysl snaZit se docilit dokonalejsi
shody. Podstatnou véci je vystizeni trendu.

Otevienou otazkou zUstava realistiCnost pouZitych parametr(, které byly ziskany
procesem manualni kalibrace. Pokles porozity a distribuéniho koeficientu linedrni
sorpce v prvnich vrstvach simulaéni domény je vysvétlitelny pfitomnosti BDZ —
v blizkosti kontaktu s roztokem stopovacl muize byt hornina rozrusena pracemi
provazejicimi pripravu experimentu. To mohlo zpUsobit zvySeni porozity a v souvislosti
stim také narlst sorpéniho koeficientu zplsobeny vy$sSim dostupnym sorpénim
povrchem. Toto mozné vysvétleni je v souladu se zavéry nékterych z modelarskych
tymQ hodnoticich vysledky vyse zminéného experimentu realizovaného v podzemni
laboratofti v Grimselu (Soler et al., 2015).

Je treba zminit, Ze, jak plyne z principu ekvifinality, nalezend kombinace parametr(
pravdépodobné neni jedina, ktera poskytne dobrou shodu mezi modelem a mérenymi
daty. Je napfiklad moziné, Ze pokles porozity by mél byt strméjsi, pficemz pokles
parametru sorpce ma byt naopak mirnéjsi.

S cilem ovéfit, nejsou-li v modelu pouZité parametry nesmysiné, byla pro kazidy
stopovac spoctena zdanliva difuzivita (véetné jejiho vyvoje v zavislosti na hloubce) dle
vztahu:

T

1+ 85 Ko’ (21)
n
kde R [-] je retardace. Pro zadny ze stopovacu v libovolné hloubce nesmi byt zdanliva
difuzivita vyssi nez difuzivita ve volné vodé. Potvrzeni splnéni tohoto kritéria je
uvedeno v Tab. 12. To pfirozené nedokazuje, Ze pouzité parametry jsou spravné, jen
to, Ze nejsou v rozporu s fyzikalnimi.
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Tab. 12 LTDE-SD — srovndni maximdlni hodnoty zjevné difuzivity s difuzivitou ve volné vodé

Stopovac | Difuzivita ve volné vodé [m?/s] | Zdanliva difuzivita [m%/s] — maximum
Na-22 5e-10 7,21e-11
Cl-36 1,462e-9 3,13e-10
Co-57 2e-9 6,48e-12
Ni-63 5e-10 6,30e-11
Ba-133 2e-9 2,52e-10
Cs-137 2e-9 2,52e-10
- :i;nulated - A9 ’" Ziénulated BT
Depth [mm] Depth [mm]

Obr. 24 LTDE-SD — koncentracni profily v horniné v linedrni (vlevo) a logaritmické (vpravo) skdle

—Na-22
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Obr. 25 LTDE-SD — koncentracni profily v horniné v linedrni (vlevo) a logaritmické (vpravo) skdle
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3.2.1.2 Etapa_ 2
Druha etapa modelovani experimentu LTDE-SD spociva v rozsifeni modelu o simulaci
vyvoje koncentrace v roztoku stopovacli (radionuklidd). Tyto koncentrace jsou
pouzivany jako okrajové podminky transportu na rozhrani roztok — hornina.

Model roztoku je nadfazen modelu Flow123D - zajistuje jeho spousténi, modifikaci
jeho vstupl a vyhodnoceni jeho vystup(.

Pocatecni stav roztoku byl odvozen z Udaju uvedenych v zadavaci dokumentaci:
pocatecni objem roztoku je 1150 ml, pocatecni koncentrace jednotlivych stopovacu
byly spocteny na zakladé injektované aktivity.

Zmény stavu roztoku byly zplsobeny:

1. Odebiranim vzork( — ze zadavaci dokumentace znamy odebrané objemy spolu
s Casy, kdy k odbéridm doslo. NezpUsobuji zménu koncentrace, ale zménu
objemu roztoku spolu s hmotnosti stopovaci v roztoku rozpusténych.

2. Hmotnostni tok do/z horninové matrice — pocitdan na zakladé vystupl
(hmotnostni bilance) Flow123D.

Model roztoku sleduje ¢as, objem roztoku a hmotnosti stopovacdli v ném rozpusténych.
Pocitd okrajovou podminku pro simulace transportu, které opakované spousti se
simulacni periodou 1 den (1 hodina béhem prvniho dne). Po kazdém jednotlivém béhu
transportniho modelu, model roztoku vyhodnoti vystupy Flow123D (hmotnostni tok
pres hranici reprezentujici rozhrani roztok - hornina) a na jejich zdkladé prepocte
hmotnosti stopovacl v roztoku. Pfed kaidym béhem transportniho modelu, model

53



roztoku zkontroluje, zda nedoslo k odbéru vzorkd. Pokad ano, naleZité upravi objem
roztoku a hmotnosti stopovacli v ném rozpusténych.

Vyvoj koncentrace v roztoku je popsatelny diferencialni rovnici prvniho fadu. Model
roztoku ji numericky resi, ve své podstaté explicitni jednokrokovou metodou. Simulaéni
perioda dil¢ich transportnich modell je tak krokem casové diskretizace modelu
roztoku, ktery ma jednak vliv na pfesnost numerického reSeni a jednak je dileZity pro
jeho stabilitu (Anderson, 1995).

Geometrie experimentu je komplikovana, jeji reprezentace 3D vypocetni siti byla
obtizné pouzitelnd kvili vysokym ndrokim na jemnost vypocetni sité v blizkosti
rozhrani roztok — hornina (vytvofend sit méla desitky miliond elementd). Pristoupili
jsme proto ke zjednoduseni, které by mélo mit zanedbatelny (pokud viibec jaky) dopad
na presnost vystupl (obzvlasté v kontextu jinych nejistot s modelem spojenych).
Experiment byl reprezentovan dvéma samostatnymi geometriemi:

1. 1D geometrie — pro vypocet interakce mezi horninou a experimentalni sekci —
puklina. Jak geometrie, tak vypocetni sit jsou identické stémi pouZitymi a
popsanymi v Etapé_1. Plocha rozhrani roztok — hornina je 0,0236 m”.

2. 2D geometrie - pro vypocet interakce mezi horninou a experimentalni sekci —
vrt. Vytvorena jako vyse¢ mezikruzi (s dhlem vyseCe m/90 radian().
Reprezentace celého mezikruzi by zbyteéné zvySila vypocetni naroky. Plocha
rozhrani roztok — hornina je 0,034/180 m? (pfi vyhodnoceni vystupt Flow123D
je hmotnostni tok ndsoben 180).

Kdykoli model roztoku vola Flow123D, spousti dvé jeho instance (jednou pro kazdou
geometrii) a vyhodnoti vystupy obou.

Vyjma okrajové podminky transportu jsou vSechny parametry modelu shodné
s Etapou_1 (v€etné celkového ¢asového ramce simulace).

NiZe jsou prezentovany vybrané vysledky simulaci Etapy_2. Kompletni vysledky jsou
spolu se struénym komentarem uvedeny v Pfiloze A.

Nejlepsi shody s méfenymi hodnotami koncentrace v roztoku bylo dosazeno pro Cs-
137 (viz Obr. 30).

U ostatnich stopovacl byla shoda horsi, jak je ukdzano pro Ni-63 (Obr. 31). Z obrazku je
patrny velmi rychly pokles mérené koncentrace béhem prvnich hodin experimentu.
V dasledku rozdilné okrajové podminky se pfirozené zhorsila také shoda simulovaného
a méfenych koncentracnich profilli v horniné (viz Obr. 32, srovnej s Obr. 27).
Kdybychom se snazili vylepsit shodu méreného a simulovaného casového vyvoje
koncentrace vroztoku, museli bychom zvysit celkovou hmotnost stopovace
v horninové matrici na priblizné dvojnasobek, coZ by shodu profild v ni jesté vyrazné
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zhorsilo. Vysledek tak ukazuje nikoli na chybu v parametrech horninové matrice, ale na
chybu hmotnostni bilance, kterd mdze byt zplsobena bud chybami méfeni aktivit at uz
v roztoku (kde nejistoty méreni jsou velmi dobfe patrné z oscilaci v nékterych ¢asovych
faddch) nebo v matrici nebo chybou experimentu, kdy nékteré stopovace se mohli
vazat na experimentalni vybaveni.

Dil¢im zavérem budiz, Ze je |épe pouZit pocatecni injektované mnozstvi stopovacll a
simulovat koncentracni vyvoj vroztoku (sledovat hmotnostni bilanci) nez jako
okrajovou podminku pouzivat chybou zatizena méreni. Pfestoze simulované a mérené
casové vyvoje koncentrace stopovacll v roztoku nejsou shodné pro vSsechny stopovace,
z toho plynouci rozdily v okrajové podmince transportu na rozhrani roztok — hornina
nezhorsuji  kvalitativni shodu koncentra¢nich profild v horniné, jakkoli shoda
kvantitativni se muUzZe =zhorsit. Pravé kvalitativni shoda znamena, Ze validita
predpokladu poklesu parametr horniny s hloubkou z(stdva, zlepseni shody
kvantitativni mlze byt dosazeno dodatec¢nou kalibraci parametra.
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Obr. 30 LTDE-SD — model roztoku — Cs-137
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Obr. 32 LTDE-SD — Etapa_2 — koncentracni profily v horniné v linedrni (vlievo) a logaritmické
(vpravo) skdle — Ni-63

3.2.2 Zavéry pro simulaci transportnich procesti v geosfére
Ze simulaci LTDE-SD experimentu plynou zavéry pro simulaci transportnich procesu
v geosfére nasledujici zavéry:

e V blizkosti vrtl a rozrazek je treba pocitat s pritomnosti zény naruseni (EDZ,

BDZ), jejiz mocnost a vlastnosti pochopitelné zavisi na zvolené metodé
tézby/vrtani. Parametry zény naruseni mohou byt velmi odlisné od parametr(
neovlivnéné horniny. Konkrétné lze v zdné naruseni ocekdvat vyssi porozitu a

ov

s ni spojenou nizsi miru sorpce.
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e In-situ experimenty jsou duleZité. Experimenty laboratorni vidy probihaji na
vzorcich, které byly ovlivnény. Inverzni modely in-situ experimenti mohou
poskytnout parametry postihujici transportni procesy v rostlém masivu.

e Mira sorpce v neporusené a neovlivnéné horniné muize byt az o nékolik radu
nizsi, nez odpovida parametrim zjisténym v laboratofi.

e Vpfipadé DFN modell je difluze spolecné se sorpci vyznamnym procesem
zpUsobujicim retardaci stopovace, coz je vyznamné napfiklad tehdy, slouzi-li
geosféra jako bariéra branici pronikani stopovace do biosféry. Pfesnost popisu
téchto procest tak, aby byla postiZena realita, je stale predmétem diskuze.
Kazdy realizovany experiment a kazdy jeho inverzni i prediktivni model
prispivaji k upfesnéni naSich prfedstav o tom, jak stopovace migruji a jaké
hodnoty parametrd tuto migraci nejlépe postihuiji.

Vysledky simulaci a z nich plynouci zavéry budou publikovany v souhrnné zpravé SKB,
ktera se v soucasnosti pfipravuje a jiz bude autor této diserta¢ni prace spoluautorem.
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4 Generovani transportnich cest viuloze transportu
rozpukanym poréznim médiem

V této casti disertacni prace bude diskutovana problematika uréeni transportni cesty
v Uloze transportu rozpukanym poréznim médiem. Zaénéme popisem, co je to
transportni cesta a jak se v soucasnosti standardné hleda. Navazeme zdUvodnénim,
proC je standardni metoda pro mnou feSené ulohy nevhodnd. Pokracovat budeme
navrhem vlastnich metod a kapitolu zakon¢ime demonstraci jejich funkcénosti na
testovacich ulohach.

4.1 Transportni cesty a metoda particle tracking
Transportni cesty jsou chapany jako posloupnost bodl v prostoru (elementl vypocetni
sité) definujici cestu v uréitém smyslu dominantniho Sifeni transportované latky ze
zdroje na hranici oblasti. Dominantnost transportni cesty lze vykladat dvéma
zakladnimi zpUsoby:

e nejrychlejsi cesta — posloupnost elementli (bodG v prostoru), kterymi se
transportovana latka dostane ze zdroje na povrch v nejkratSim case,

e nejvydatnéjsi cesta — posloupnost elementl (bodG v prostoru), kterymi je
v daném case transportovano nejvétsi mnozstvi latky.

V této praci je feSena problematika hledani transportnich cest v Uloze transportu
rozpukanym poréznim médiem. Existuji tfi zakladni varianty konceptualizace modelu
rozpukaného média (Singhal a Gupta, 2010):

1. ekvivalentni kontinuum (EPM),
2. diskrétni puklinova sit (DFN),
3. kombinace EPM a DFN.

Kombinace pfistupl ve varianté 3 implikuje vyskyt elementl rGznych dimenzi ve
vypocetni siti (elementy reprezentujici DFN jsou niz$i dimenze nez okolni elementy
reprezentujici EPM).

Simulovéana je uloha proudéni podzemni vody a transportu latek v ni rozpusténych.
Uloha je FeSena na oblasti Q reprezentujici spojitou aproximaci porézniho a
rozpukaného média. Vypocetni sit je ziskana diskretizaci oblasti pomoci simplexovych
elementl rGzné dimenze (linie, trojuhelniky a Ctyfstény). Na této siti je nasledné
feSena uUloha proudéni podzemni vody, ktera je popsana Darcyho rovnici a rovnici
kontinuity. Tato uloha muze byt krom jinych metod feSena primarni (PFEM) nebo
smisenou hybridni metodou koneénych prvkl (MHFEM) (Brezzi a Fortin, 2012; Roberts
a Thomas, 1991). Principialnimi neznamymi tohoto systému jsou tlakovd vyska a

darcyovsky tok bud ve vrcholech elementll (PFEM), nebo v jejich tézistich (MHFEM).
Transport rozpusténych latek je popsidn advekéné-difuzni rovnici. Uloha transportu
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muzZe byt feSena fadou zplisobU, konkrétné ve Flow123D bud pomoci metody Stépeni
operatoru (TOS) (Ferziger a Peri¢, 2002), ktera reprezentuje konecné-objemovy resic¢
explicitni v ¢ase, nebo nespojitou Galerkinovou metodou (DG) (Ferziger a Peri¢, 2002),
ktera je implicitni v ¢ase. Principidlni proménou Ulohy transportu je koncentrace latky

v vev

Pro ulohu nalezeni transportni cesty je tedy k dispozici vypocetni sit, pole rychlosti a
koncentraci na jejich elementech (nebo v jejich uzlech) v jednotlivych ¢asech simulace
a pocatecni bod predstavuijici zdroj.

Bézné pouzivanou metodou pro uréeni transportnich cest je particle tracking. Jeji rizné
implementace lze dohledat v existujici literatufe (Ahrens et al., 2005; Ayachit a
Utkarsh, 2015; Clement, 1997; Konikow et al., 1996; Pollock, 2016; Zheng et al., 2012).
Metoda vyuZzivda spoctené rychlostni pole pro vypocet proudnic ¢dstic
transportovanych Cisté advekci. Uvazujeme-li kapalinu o konstantni hustoté, jsou tyto
proudnice dany rovnici:

dﬁ > >

2= V@0, (22)
B = xU+ y] + zk, (23)
U =1,d+v,j]+ vk, (24)

kde p je polohovy vektor a ¥ je vektor rychlosti (z, J a k jsou bazové vektory). Regenim
této rovnice pro pozici ¢astice v Case t je:

t
B =) + | 56,0t (25)

to
kde p(to) je potateéni poloha Eastice v Ease ty.

Redeni rovnice pro p(t) vyiaduje znalost rychlostniho pole v libovolném bodu
Casoprostoru modelové domény. Mame-li k dispozici znalost presného (analytického)
FeSeni rychlostniho pole, muZe i rovnici pro p(t) Fedit analyticky. Tak tomu nicméné
typicky neni. Rychlostni pole jakozto vystup numerické metody pfirozené nemf(ze byt
spojité (rychlosti jsou v zavislosti na zvolené numerické metodé pocitany bud ve
bodé casoprostoru je proto nevyhnutelné pouZiti nékteré zinterpolacnich metod.
| rovnici pro p(t) je pak tfeba fesit numericky napfiklad Eulerovou metodou nebo Iépe
presnéjsi metodou Runge-Kutta (Anderson, 1995).

Pravé z nutnosti interpolovat rychlostni pole v prostoru (a pfipadné také v ¢ase pro
nestaciondrni proudéni) plyne hlavni nevyhoda metody particle tracking. Bude-li mym
cilem urceni transportni cesty v modelu kombinujicim EPM a DFN pfistup (tedy
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s vypocetni siti zahrnujici elementy rlznych dimenzi), ukdZze se metoda particle
tracking byti krajné nevhodnou, jelikoz jeji pomoci vygenerované transportni cesty
budou puklinové zény tvorené elementy nizsi dimenze typicky jen vice ¢i méné blizce
kopirovat nikdy s nimi vSak nesplynou tak, jak by tomu bylo v pfipadé, kdyby dimenze
element( puklinové sité byla shodna s dimenzi element( ekvivalentniho kontinua. Tyto
obtize jsou dokumentovdny napfiklad ve Willmann et al. (2013), kde je navrZeno
rovnéz reSeni, které je nicméné aplikovatelné jen na pravidelné ortogonalni sité.

4.2 Alternativni metody hledani transportni cesty
V kontextu vysSe uvedenych nedostatkd metody particle tracking pro kombinované
EPM/DFN modely jsou v této praci navrieny dvé alternativni metody pro hledani
transportni cesty.

Nasim cilem je vygenerovat posloupnost elementl vypocetni sité reprezentujici
v néjakém smyslu dominantni transportni cestu (v daném case) a tuto cestu nasledné
popsat (jeji délkou a dobou zdrzeni).

Prvni z pfistupl, ktery bude vtéto praci oznacovan jako dynamicky, vyuziva
opakovaného spousténi modelu pro simulaci transportu s kratkym ¢asovym krokem a
nasledného vyhodnocovani koncentraci v okoli zdrojového elementu (ten se méni
s kazdym spusténim).

Druhy z pristupl, ktery bude v této praci oznacovan jako staticky, je zalozen na vypoctu
a vyhodnoceni funkciondlu rychlosti a koncentrace pro jednotlivé elementy vypocetni
sité.

Staticky pfristup spolu s ovéfenim na testovacich uUlohach byl publikovdn v odborném
¢asopise (Riha a Kralovcova, 2017).

4.2.1 Dynamicky pristup
Tento pfistup vychazi zchapdani transportni cesty jako posloupnosti takovych
element(, kterymi se Sifi nejvice transportované latky. Pro jeji generovdani vyuziva
opakovany vypocet transportu s kratkym ¢asem simulace.

Vstupem pro metodu je vypocetni sit, Sablona vstupniho souboru pro Flow123D (CON
nebo YAML), identifikace pocatku transportni cesty (jako souradnice v prostoru nebo
jako Cislo elementu) a ¢as simulace.

Transportni cesta je generovana jako posloupnost elementd ze zdroje na hranici oblasti
v nékolika krocich (Obr. 33):

1. Stanoveni pocatku transportni cesty jako ID elementu. Je-li poc¢atek dan
kartézskymi soufadnicemi bodu, je ID elementu nejprve tfeba zjistit
(realizovano vlastnim skriptem).
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2. Aktualné posledni element transportni cesty je oznacen jako zdrojovy. Pomoci
jeho ID je upraven vstupni soubor pro Flow123D (jeho predpfipravena Sablona)
tak, Ze na zdrojovém elementu je prfedepsana pocatecni koncentrace (libovolna
hodnota vétsi nez nula).

3. Ve Flow123D probéhne vypocet transportu s ¢asem simulace 1 (a vypocetnim
krokem 1/10).

4. Je nalezen element s nejvyssi koncentraci (vyjma elementu zdrojového) a
spocteny jeho sousednosti.

5. Sousedi-li tento element s elementem zdrojovym, je pfidan do transportni
cesty. Je-li zaroven na hranici oblasti (pocet jeho soused( je nizsi neZz pocet jeho
»,hran), je algoritmus ukoncen a transportni cesta vizualizovana. V opa¢ném
pfipadé se algoritmus vraci do bodu 2. Nesousedi-li tento element s elementem
zdrojovym, vraci se algoritmus do bodu 3 s tim, Ze T je nyni rovno poloviné své
predeslé hodnoty.

Vyse popsany postup byl implementovan v jazyce Python (ve verzi 3.5.0).

Vyhodou metody je, Ze simulovan muize byt jak Cisté advektivni transport, tak
i transport zahrnujici dalsi procesy (napf. molekularni difuzi nebo sorpci), Ze tedy mize
byt zohlednén ptipadny vliv retardacnich procesll na transportni cestu a jeji parametry.
Metoda je také velmi robustni, spolehlivé pouzitelna i pro vypocetni sité kombinujici
elementy rGznych dimenzi.

Nevyhodou je vypocetni ndroénost, kdy kaZdy element transportni cesty znamena
jedno spusténi Flow123D stim, Ze vedle jednoho kroku transportu musi byt vzdy
spocteno iproudéni (vlastnost Flow123D). Tato nevyhoda je obzvlasté citelnd pfi
vypoctech na velkych vypocetnich sitich realnych lokalit, kde by nalezeni transportni
cesty timto zplUsobem trvalo fadové minimalné desitky hodin.

Dale je tfeba podotknout, Ze vyslednd transportni cesta se mlze lisit v zavislosti na
volbé parametru 1, jak bude demonstrovano v kapitole 4.4.2.1.
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Obr. 33 Dynamicky pristup hleddni transportni cesty - algoritmus

4.2.2 Staticky pristup
Staticky pristup hledani transportni cesty je zaloZen na vypoctu a vyhodnoceni
funkcionalu rychlosti a koncentrace pro jednotlivé elementy vypocetni sité. Funkcional
je dan predpisem:

) |v|
+ w, .

17|max

flew) = wc(——

max

’ (26)

Vv

kde ¢ [kg/m?] je koncentrace na daném elementu, cmax [kg/m>] je nejvyssi koncentrace
vyskytujici se v simulované oblasti, v [m/s] je skute¢na rychlost proudéni na daném
elementu a Vvme [M/s] je nejvy$si skutecnad rychlost proudéni wvyskytujici se
v simulované oblasti. Skuteénou rychlost dostaneme z darcyovské rychlosti jejim
vydélenim porozitou. Vadhové konstanty w. a w, [-] jsou Vv rovnici zavedeny pro vétsi
flexibilitu jejiho vyuZiti. Spravna volba vdhovych konstant totiz umoZznuje akcentovat
nékterou z moznosti chapdni definice dominantni transportni cesty (nejrychlejsi,
nejvydatné;jsi).
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To, kterd zvySe uvedenych transportnich cest, je tou, kterou hleddme, zavisi na
konkrétni aplikaci. Sledujeme-li napfiklad postup néjaké nezddouci latky ze zdroje
(stard ekologickd zatéz, hlubinné ulozisté radioaktivnich odpadd, ...) na povrch, mlze
nas zajimat jak misto na povrchu, kde se latka objevi nejdfive (at uz v jakékoli
koncentraci), a doba, za kterou se tam objevila, tak i ¢ast povrchu, kde se latky
vyskytne nejvice. Oba dva tyto aspekty mohou splynout, je-li nejrychlejsi cesta zaroven
tou nejvydatnéjsi. Vysledné cesty se ale také mohou vyrazné lisit v ptipadé, ze
nejrychlejsi cestou postupuje vlivem vyrazného fedéni jen velmi mala koncentrace.

Transportni cesta je na zdkladé vypocteného funkcionalu (rovnice 26) postupné
generovana jako posloupnost elementl ze zdroje na hranici oblasti v nékolika krocich
(Obr. 34, Obr. 35):

Element reprezentujici zdroj je stanoven jako pocatek transportni cesty.
Jsou nalezeny viechny jeho sousedni elementy a spocten funkcional v nich.
Mezi sousedy je nalezen element s nejvyssi hodnotou funkciondlu.

P wnNe

Je ovéreno, Ze z aktudlné posledniho elementu transportni cesty je do takto
nalezeného elementu kladny tok (aby se zabranilo cykleni):
a. Pokud ano, je element pfiddn do transportni cesty. Je-li element
zaroven hraniéni, je algoritmus ukoncen. Pokud ne, algoritmus se vrati
do bodu 2.
b. Pokud ne, algoritmus se vrati do bodu 3 s tim, Ze element je z mnozZiny
sousednosti vyrazen.

Bod tfi lze alternativné rozsifit o bezrozmérny parametr p € (0; 1], ktery zajistuje, Ze
vygenerovana transportni cesta je co pokud mozno nejpfiméjsi. Funguje to tak, Ze
nejvyssi hodnota funkciondlu nalezend mezi sousedy posledniho elementu transportni
cesty oznacime jako fpax. Nasledné ze vsSech sousedl vybereme ty, v nichZz hodnota
funkcionalu je vétsi neZ fnaxp a 0znadime je jako kandidaty transportni cesty. Z téchto
kandidatl na zakladé vysledkl proudéni vybereme ten, do kterého je z posledniho
elementu transportni cesty nejvétsi tok, a pfeddme ho do bodu 4a. Parametr je
uzite€ny napfiklad tehdy, je-li w, = 0 (funkcional pocitan jen na zakladé koncentrace).
Pak v oblasti, kde je na vSech elementech podobna koncentrace, pomaha pouzZiti
tohoto parametru preci jen zohlednit alespori smér proudéni (kdyZ uz ne jeho rychlost)
a udrZzet generovanou transportni cestu v pfimém sméru. Parametr je obvykle vhodné
volit blizky jedné. Funkce parametru p bude demonstrovana v kapitole 4.4.2.2.

Vyse popsany postup byl implementovan v jazyce Python (ve verzi 3.5.0).

Koncentrace jsou do funkciondlu dosazovany na zdkladé vysledk( simulace transportu,
vygenerovana transportni cesta se proto mlize ménit v case.
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Obr. 34 Staticky pristup hleddni transportni cesty — vychodiska algoritmu
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Obr. 35 Staticky pristup hleddni transportni cesty — jadro algoritmu
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Obr. 36 Staticky pristup hleddni transportni cesty — jadro algoritmu — verze 2
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4.3 Parametry transportni cesty
Transportni cesta nalezena jednim z vySe uvedenych pfistupl je popsana posloupnosti
element( ze zdroje na hranici vypocetni oblasti. Tim mame dan jeji smér a misto jejiho
vyusténi. Ke kvantitativnimu popisu transportni cesty pak mohou slouzit jeji délka a
doba zdrzZeni v ni.

Délka transportni cesty je pocitana jako suma délek spojnic stfed( hran (¢i stén) /; [m],
pres které sousedi po sobé jdouci elementy transportni cesty:

L= ) I;= Vi1 —x)2 4 i — ¥)* + (Zig1 — 22, (27)

kde n je pocet elementl transportni cesty a [x; y;; z;] jsou soufadnice stfedu vystupni
hrany (stény) i-tého elementu cesty. Vystupni hrana posledniho elementu, ktery musi
byt na hranici oblasti (to plyne z principu fungovani vyse popsanych algoritmu), je
takovd jeho hrana, pres kterou element nemd Zadnou sousednost. Chceme-li, aby
transportni cesta nezaéinala na vystupni hrané zdrojového elementu alev jeho tézisti,

v vev

Yo; Zo].

Zname-li nyni délky jednotlivych Usekl transportni cesty, mlZeme jejich pomoci
spocitat také dobu zdrZzeni T [s], tedy €as, za ktery by myslena ¢astice prosla oblasti ze
zdroje aZz na povrch po nalezené transportni cesté:

-2

ll nl+1
r=) tin= ) ——y (28)

v
i=0 i i+1

n-2

3

Il
o

kde v; [m/s] je darcyovska rychlost na i-tém elementu a n; [-] je porozita na i-tém
elementu, kterd je ve vztahu za ucelem prepoctu darcyovské rychlosti na skute¢nou.
Byla-li pfi vypoctu délky cesty provedena korekce do tézisté zdrojového elementu, je
tfeba patfi¢né dopocitat také dobu zdrzeni.

JelikoZ jsou transportni cesty generovany v diskrétnim prostoru jako posloupnost
elementd, jsou typicky o néco delsi nez by byly, pokud by byly vygenerovany v prostoru
spojitém. S tim pochopitelné souvisi i 0 néco vétsi doba zdrzeni. Mira téchto rozdild,
ktera zavisi na kroku diskretizace sité a jeji strukture, byla testovana na uloze
znazornéné na Obr. 37. Uloha byla navriena tak, aby transportni cesta z libovolného
bodu vedla pfimo ve sméru osy y a aby doba zdrzeni byla Ciselné rovna délce
transportni cesty (na celé oblasti je konstantni rychlost 1 m/s).
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Obr. 37 Uloha pro testovdni vypoctu délky transportni cesty a doby zdrZeni (p je tlakovd vyska)

Oblast byla diskretizovana pomoci trojuhelnikovych element( s rdznymi kroky (viz Tab.
13). Pro kazdou diskretizaci byla nalezena transportni cesta (statickym pfistupem
s implementovanym parametrem pro napfimeni cesty p = 0,8) a nasledné spoctena jeji
délka a doba zdrzeni. Zdrojovy element byl vidy ten, ve kterém lezi bod [0,05; O; 0].
jedné. Nalezené transportni cesty pro vybrané kroky diskretizace jsou zndzornény na
Obr. 38, Obr. 39 a Obr. 40.

V Tab. 13 jsou pro jednotlivé kroky diskretizace uvedeny pocty elementl vypocetni
sité, presné délky transportni cesty (spojité v prostoru), spoctené délky transportni
cesty a jejich relativni chyby. Vzhledem k charakteru tUlohy neni tfeba uvadét také doby
zdrzeni, tabulka by totiZz vypadala totozné. Ztabulky lze vycist, Ze klesajici krok
diskretizace do urcité miry znamend také klesajici relativni chybu spocétené délky
transportni cesty. Znamena ale také klesajici miru usporddanosti element( v siti (to se
mUze lisit v zavislosti na software pouZzitém pro jeji generovani, v nasem pripadé GMSH
(Geuzaine a Remacle, 2009), coz na presnost vypoctu délky transportni cesty plsobi
naopak nepfiznivé (viz Obr. 40).

Celkové lze fVici, ze pti spravné volbé kroku diskretizace vypocetni sité je chyba
kvantitativniho popisu transportni cesty zpusobena jejim diskrétnim charakterem
prfimérené mald a nikterak neomezuje pouzitelnost vySe popsanych metod.

Obr. 38 Transportni cesta pro krok diskretizace 0,1 m

Obr. 39 Transportni cesta pro krok diskretizace 0,01 m
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Obr. 40 Transportni cesta pro krok diskretizace 0,001 m — pfiblizeny vyrez

Tab. 13 Zavislost relativni chyby délky transportni cesty na diskretizaci

krok diskretizace pocet 2D presnd spoctena délka - relativni
[m] elementl délka [m] délka [m] chyba [%]
0,1 80 0,9833 1,0461 6,38
0,01 2442 0,9981 1,0158 1,77
0,005 10486 0,9988 1,0274 2,87
0,0025 41638 0,9994 1,0286 2,92
0,001 262988 0,9998 1,0481 4,83

4.4 Testovaci ulohy
V této kapitole budou predstaveny tfi testovaci Ulohy navrzené pro ovéreni funkénosti
a pouzitelnosti statického a dynamického pfistupu pro hledani transportni cesty. Kazda
z predstavenych uloh ma emulovat néjakou ,redlnou” situaci. Prvni uloha predstavuje
blok horniny s méné vodivymi oblastmi (EPM koncept), druhd uloha blok horniny
svodivéjsSimi zénami nizsi dimenze (EPM/DFN koncept) a treti uloha totéz

vvvvvv

4.4.1 Prvnitestovaci uloha
Jednd se o 2D ulohu, kterd méla za cil ovéfit funkénost statického a dynamického
pfistupu pro hledani transportni cesty srovnanim jejich vystupl s vysledky metody
particle tracking. Uloha je diskretizovdna vyhradné 2D (trojuhelnikovymi) elementy, je
proto na misté ocekdvat, Ze metoda particle tracking bude fungovat spravné (v mezich
chyb zpusobenych krokem prostorové i ¢asové diskretizace).

Geometrie ulohy je znadzornéna na Obr. 41 (v roviné xy, v metrech). Podoblasti
oznacené K2 maji hydraulickou vodivost 1102 m's™. Podoblast oznatend K1 ma
hydraulickou vodivost o dva rady vyssi, tj. 1 m/s. Porozita oblasti je konstantni v celé
plose (=0,1).
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Okrajové podminky jsou pfedepsany ndsledovné:

e Na hranici x = 0 Dirichletova okrajova podminka konstantni tlakové vysky 1 m.
e Na hranici x = 100 Dirichletova okrajovda podminka konstantni tlakové vysky
0Om.
e Na zbylych hranicich (y = 0 a y = 100) homogenni Neumannova okrajova
podminka (,,no flow*).
UvaZovana pocatecni poloha ¢astice je v bodé [10; 50].

Uloha byla diskretizovana trojuhelnikovymi elementy. Téch je 26 194.

100

K2

K1

75

K2

K2

50

K2

K2

25

Obr. 41 Prvni testovaci uloha — geometrie

69



100
95
90
85
80
75
70
65
60
55

Y Axis50
45
40
35
30

25
20
15 velocity_p0 Magnitude
10 ! 8 I 0.0075 0011 1.494e-02
I
5

Obr. 42 Prvni testovaci uloha — vysledky particle tracking (jako podklad pouZity absolutni
hodnoty darcyovské rychlosti [m/s])
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Obr. 43 Prvni testovaci uloha — vysledky dynamického pfistupu generovdni transportni cesty
(t=100s)
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Obr. 44 Prvni testovaci uloha — vysledky statického pristupu generovdni transportni cesty
(w =1 w.=2,p=09)

Na Obr. 42 je zndzornén vysledek metody particle tracking. Ten byl ziskan uzitim filtru
stream tracer v programu ParaView (Ahrens et al., 2005; Ayachit a Utkarsh, 2015). Na
Obr. 43 je zndzornén vysledek dynamického ptistupu (T = 100 s) pro hledani transportni
cesty a na Obr. 44 vysledek ptistupu statického (w, = 1; w.=2; p = 0,9). Srovname-li
tyto vystupy svystupem metody particle tracking, vidime, Ze pribéh vsech
vygenerovanych transportnich cest je podobny.

Na vygenerovanou transportni cestu ma vliv diskretizace a to nejen jeji charakteristicka
délka (mira ,jemnosti“), ale také jeji struktura - prlbéh rozhrani fyzickych skupin je
v diskretizaci zachovan. To do jisté miry predurCuje, jakym smérem muze vznikajici
transportni cesta postupovat. Naptiklad pro trojuhelnikovy element, je-li jedna jeho
sténa soucasti rozhrani dvou fyzickych skupin svyrazné odliSnymi hydraulickymi
vlastnostmi a nelze tak predpokladat, Ze by pres ni transportni cesta pfechdzela, pak ze
zbyvajicich dvou hran je jedna nutné ,vtokova“ a druha ,vytokova“. Je-li toto rozhrani
pfiblizné ve sméru rychlostniho pole, pak ho transportni cesta bude vlivem diskretizace
kopirovat déle, nez by odpovidalo spojité realité.

V Tab. 14 je uvedeno kvantitativni srovnani ziskanych transportnich cest z pohledu
jejich délky a doby zdrzeni myslené ¢astice. Oba dva navriené pristupy fungujici
v diskrétnim prostoru generuji transportni cestu o néco delsi (konkrétné o 4 a
11 procent). Umérné tomu je delsi také doba zdrzeni. Vzajemné odchylky nejsou velké
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a nelze je oznadit prfimo za chyby, jelikoz ani vystup metody particle tracking neni
presny. Nevime, kterd z metod poskytuje nejpresnéjsi vysledky.

Celkové Ize oznacit miru shody vystupl statického i dynamického pfistupu s vystupem
metody particle tracking jako uspokojivou a tyto pfistupy povazovat za funkéni.

Tab. 14 Prvni testovaci uloha — kvantitativni srovndni transportnich cest

Metoda Délka cesty [m] | Doba zdrZeni [s]
Particle tracking 199,8 8312,1
Dynamicky pfistup 208,3 8497,2
Staticky pfistup 217,81 8935,0

Zavérem je treba podotknout, Ze vypocetni ¢as potrebny pro vygenerovani cesty
dynamickym pfistupem byl vyznamné vétsi nez ¢as potiebny pro pfistup staticky.
Transportni cesta ma 437 element(, coZz znamena minimalné stejné tolik spusténi
Flow123D (i vice v zavislosti na zvoleném parametru ).

4.4.2 Druha testovaci uloha
Prvni testovaci Uloha potvrdila pouzitelnost navrzenych metod pro hledani transportni
cesty. Druha testovaci uloha ma za ukol ovéfit, jak se dokazi vyporadat s geometrii
zahrnujici pukliny nizsi dimenze (vzhledem k horninové matrici).

Geometrie Ulohy je zndzornéna na Obr. 45. Jedna se o 2D oblast 100 x 100 m (v roviné
xy) s 1D puklinami (jejich rozevieni je 0,01 m). Hydraulickd vodivost puklin je o dva
rady vétsi neZz hydraulickd vodivost horniny. Porozita je konstantni v celé oblasti
(=0,01). Charakter proudéni je dan predepsanymi Dirichletovymi okrajovymi
podminkami konstantni tlakové vysky na hranicich x =0 m (p =1 m) a x = 100 m
(p = 0 m). UvaZovana pocatecni poloha ¢astice je v bodé [10; 50].
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Obr. 45 Druhd testovaci uloha — geometrie

Vypocetni sit ma 691 1D element(i a 68 192 2D element.

Vysledek metody particle tracking je zndzornén na Obr. 46. Z néj je patrna nevyhoda
této metody popsana v uvodu, kdy vygenerovana cesta puklinu nizsi dimenze jen
kopiruje (¢i protind), ale nesplyne s ni, coz jednak muZe zpUsobit chybné urceni
transportni cesty a jednak to komplikuje jeji popis (napfiklad z pohledu doby zdrzeni
nebo uréeni horninového typu, kterym cesta prochazi).

100
95
90
85
80
75
70
65
60

55

Y Axis50 —— /
45
40
35
30

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
X Axis

Obr. 46 Druhd testovaci uloha — vysledky particle tracking

4.4.2.1 Dynamicky pristup a vliv parametru t
Transportni cesta byla zjiSténa dynamickym pfistupem pro dvé rGzné volby parametry
T. Vysledky jsou zndzornény na Obr. 47 pro T = 100 sa na Obr. 48 pro T = 1000 s.
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Je zjevné, Ze vysledky se od sebe velmi lisi. Prilbéh obou cest je podobny aZ do
okamziku, kdy narazi na puklinu Sikmou vzhledem ke sméru tlakového gradientu.
Tehdy zacne v Uloze s kratSim dil¢im ¢asovym krokem vypoctu (t = 100 s) transportni
cesta splyvat s puklinou, kterou opusti az na jejim konci. Oproti tomu v Uloze s delSim
dil¢éim casovym krokem vypoctu dojde vlivem fedéni koncentraci v puklingé, kde
médium proudi fadové rychleji, k tomu, Ze transportni cesta puklinu opusti ihned a
pokracuje ddle horninovou matrici. Z toho plyne, Zze u dynamického pfistupu hledani
transportni cesty je tfeba jisté obezietnosti pfi volbé parametru t (vzit v potaz rychlosti
proudéni na oblasti spolecné s charakteristickou velikosti elementu vypocetni sité).
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Obr. 47 Druhd testovaci uloha — dynamicky pristup, T =100 s
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Obr. 48 Druhd testovaci uloha — dynamicky pristup, T = 1000 s
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4.4.2.2  Staticky pristup a vliv parametru p
Bylo spocteno proudéni a transport. Doba vypoctu transportu byla volena tak, aby
vystupni pole koncentraci bylo blizké ustaleni (do zdrojového elementu byl umistén
konstantni zdroj koncentrace). Na zakladé vystupl téchto vypoctd byl spocten
funkcional popsany v kapitole 4.2.2 a vygenerovany transportni cesty pro dvé rGzné
kombinace vdhovych konstant w. a w,:

e w.=0a w, =1: Vysledek je zndzornén na Obr. 50. Uvazovdna jen rychlost.
Transportni cesta ocCekavané v nejvyssi mozné mirfe kopiruje pukliny.
Predstavuje ,nejrychlejsi” transportni cestu.

e w,=1a w, =0: Vysledek je zndzornén na Obr. 49 (vlevo). UvaZovana jen

koncentrace. Predstavuje , nejvydatné;jsi“ transportni cestu (v daném case).

Z vysledkl je patrné, Ze odliSnou volbou vadhovych konstant byly ziskany dvé odlisné
transportni cesty. Nemusi tomu tak byt vidy, zavisi to na charakteru zdroje
koncentrace a ¢ase vyhodnoceni vysledk( vypoctu transportu.

SvUj vyznam mohou mit i jiné kombinace vahovych parametr(i. Podivame-li se blize na
Obr. 49 (vlevo), vidime, Ze transportni cesta kopiruje prostfedni z horizontalnich
puklin, ale pfimo ji neprochazi. To je dlsledek vyhodnoceni funkciondlu pocitaného
vyhradné na zdkladé koncentraéniho pole vkombinaci sfedénim na pukliné.
Pouzijeme-li ale kombinaci vah w. =1 a w, = 0,01, transportni cesta jiz s touto puklinou
splyne, jeji ostatni ¢asti pak zUstanou v podstaté nezménény (Obr. 49 vpravo).

Existence dvou rliznych transportnich cest je pro tuto ulohu doloZena na Obr. 51.
Jednd se o ¢asovy vyvoj hmotnostniho toku pres hranici simulované oblasti, ktery byl
ziskan interpretaci hmotnostni bilance simulace transportu, kdy ve zdrojovém
elementu byla predepsana pocatecni podminka koncentrace 100 kg/ms. Kazdé z obou
maxim odpovida jedné transportni cesté.
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Obr. 49 Druhg testovaci uloha — staticky pfistup - w. = 1; w,=0a p = 0,9 (vlevo); w. = 1;
w,=0,01ap=09(vpravo)
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Obr. 50 Druha testovaci tloha — staticky pristup (w.=0a w,=1; p =0,9)
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Obr. 51 Druhd testovaci uloha — hmotnostni tok pres hranici; zdroj jako pocdatecni podminka

koncentrace

Dalsim dokladem existence dvou transportnich cest vtéto Uloze je rozloZeni

koncentraci jakozto vysledkd simulace advektivniho transportu (Obr. 52). V elementu,

jehoz tézisté leZi nejblize bodu [10; 50] m byl pfedepsan konstantni zdroj koncentrace.
Je patrné, Ze v ¢ase 45 000 s (na Obr. 52 vlevo) dojde koncentrace na hranici oblasti
nejprve skrze vrchni horizontalni puklinu. Oproti tomu na konci simulace (v case

100 000 s, na Obr. 52 vpravo) je vidét dominantni postup koncentrace skrze prostfedni

z horizontdlnich puklin. To je konzistentni s transportnimi cestami zdokumentovanymi

na Obr. 49 a Obr. 50.
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Obr. 52 Druhd testovaci uloha — rozloZeni koncentraci v ¢ase 45000 s (vlevo) a 100 000 s

(vpravo); konstantni zdroj koncentrace

77



Na Obr. 53 je dokumentovan vliv parametru napfimeni statického pfistupu hledani
transportni cesty (w; = 0 a w, = 1). Pouzitim parametru doslo ke zkraceni transportni
cesty pfiblizné 0 9 % (Tab. 15), aniz by byl ovlivnén charakter jejiho priibéhu.

Obr. 53 Druhd testovaci uloha — vliv parametru naprimeni (vlevo p = 1,0; vpravo p = 0,9)

4.4.2.3 Zhodnoceni

VysSe uvedené transportni cesty jsou v Tab. 15 popsany v kontextu své délky a doby
zdrzeni. Udaje v tabulce potvrzuji, e transportni cesty vygenerované dynamickym
pfistupem a pfistupem statickym (w. = 0; w, = 1) jsou téméf shodné, predstavuji
nejrychlejsi cestu. Tato cesta by spravné méla byt nalezena rovnéZz metodou particle
tracking, ta vSak nefunguje spravné na vypocetnich sitich s elementy rlznych dimenzi
(jak bylo popsano vyse). Vedle nejrychlejsi cesty byla statickym pristupem (w. = 1;
w, = 0,01) identifikovana jesté cesta dalsi, v textu oznaovana jako nejvydatné;jsi. Doby
zdrzeni nejrychlejsi a nejvydatnéjsi cesty priblizné odpovidaji poloze maxim
hmotnostniho toku prfes hranici (viz Obr. 51). Konecné je v tabulce dolozen vliv
parametru napfimeni u statického pfistupu hledani transportni cesty.

Tab. 15 Druhd testovaci uloha — kvantitativni srovndni transportnich cest

Metoda Parametry Délka cesty [m] | Doba zdrzeni [s]
Particle tracking - 93,25 86739,5
Dynamicky pfistup t=100s 114,83 57714,14
Staticky pfistup wc=1,w=0;p=0,9 94,61 94658,8
Staticky pfistup | w.=1; w,=0,01;p=0,9 94,44 76145
Staticky pfristup w.=0;w,=1;p=0,9 114,84 57738,48
Staticky pfristup w.=0;wy=1;p=1,0 126,54 66884,27
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4.4.3 Tretitestovaci uloha
Treti a posledni testovaci uloha ma za uUkol ovéfit schopnost navrzenych algoritm(
naleznout transportni cesty v podminkach blizkych realné lokalité. To nam umozni
zhodnoceni na uloze, jejiz parametry jsou realistické, ale jejiz rozméry a miru
heterogenity miZzeme omezit za Ucelem snazsiho vyhodnoceni.

Jedna se o 3D ulohu se dvéma puklinovymi zédnami. Jeji geometrie je znazornéna na
Obr. 54 (fez v roviné xz). Horizontdlni rozsah simulované oblasti je 4000 x 4000 m. Baze
oblasti se nachazi v nadmofrské vysce — 500 m n. m., jeji povrch osciluje ve sméru osy x
mezi 250 a 300 m n. m. (oscilace popsana funkci cosinus s periodou 2000 m).
Pfipovrchova vrstva, jejiz baze kopiruje pribéh povrchu, ma mocnost 100 m. Na
povrchu je v ,udolich” 50 m na kazdou stranu (ve sméru osy x) od minim z-ové
souradnice povrch oznacen jako drendzni ¢ast (na Obr. 54 zvyraznéno Cervené). Zbytek
povrchu je povaZzovan za ¢ast infiltracni.

Okrajové podminky jsou predepsany nasledovné:

e NadrenaZni ¢asti povrchu Dirichletova okrajova podminka konstantni tlakové
vySky 0 m (tzn.: piezometricka vyska je rovna nadmorské vysce).

e Na infiltracni ¢asti povrchu Neumannova okrajovd podminka konstantniho toku
110° m*m™?s™.

e Na zbylych hranicich homogenni Neumannova okrajova podminka (nulovy tok).

Pribéh puklinovych zén je rovnéZz zndzornén na Obr. 54. V pfipovrchové vrstvé se
puklinové zény nevyskytuji (linie v ni obsazené slouZily jen jako pomocné pfti tvorbé
vypocetni sité). Mocnost puklinovych zén je 1 m.

UvaZovana pocatecni poloha ¢astice je v bodé [2000; 2000; -400].
Parametry modelu jsou shrnuty v Tab. 16.

Uloha byla simulovédna ve 2D (Fez vroviné xz), co? umoznilo vyznamné jemné&;jsi
diskretizaci nez v pripadé, kdy by simulace probihaly ve 3D (bez dopadu na vysledny
charakter proudéni, jelikoz tfeti dimenze vzhledem k pribéhu reliéfu nema pro model
zadny vyznam).

Vypocetni sit ma 655 1D element( a 83 549 2D element.
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Obr. 54 Treti testovaci uloha — geometrie

Tab. 16 Treti testovaci uloha — parametry modelu

Hydraulicka vodivost [m's™] | Porozita [-]
Puklinové zény 7107 0,1
Hornina 71010 0,01
PFfipovrchova vrstva 710°® 0,05

X

0.000 500.000 1000.000 1500.000 2000.000 2500.000 3000.000 3500.000 4000.000

Na Obr. 55 je zndzornéna transportni cesta ziskana metodou particle tracking. Jak jiz

bylo uvedeno vyse, metoda nefunguje korektné na vypocetnich sitich kombinujicich

elementy rlizné dimenze, cozZ se projevilo i vtomto pfipadé, kdy vygenerovana cesta

puklinovou zénu jen tésné kopiruje (viz Obr. 56), ale nesplyva s ni. Dlsledkem toho

mUze byt chybny popis transportni cesty.
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Obr. 55 Treti testovaci uloha — vysledek metody particle tracking

Obr. 56 Treti testovaci uloha — vysledek metody particle tracking - detail

4000
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Transportni cesta nalezend dynamickym pfistupem (s parametrem v = 10 dni) je
znazornéna na Obr. 57. Z obrazku je patrné, Ze transportni cesta v maximalni mozné
mite kopiruje puklinovou zénu a kondi v drendzni ¢asti povrchu (kdyby koncila v ¢asti
infiltraéni, znamenalo by to selhani algoritmu).

B6.7

=217

-500 . T T Ximl
i 1000 2000 3000 4000

Obr. 57 Treti testovaci uloha — dynamicky pfistup, T = 10 dni

Pro hledani transportni cesty statickym ptistupem bylo spocteno proudéni a advektivni
transport. Doba vypoctu transportu (pfiblizné 158550 let) byla volena tak, aby vystupni
pole koncentraci bylo blizké ustaleni (do zdrojového elementu byl umistén konstantni
zdroj koncentrace). Na zakladé vystupt téchto vypoctl byl spocten funkcional popsany
v kapitole 4.2.2 (rovnice 26) a vygenerovany transportni cesty pro dvé rGzné
kombinace vahovych konstant w; a w,, stejné, jaké byly popsany u predeslé (druhé)
testovaci ulohy. Vysledné transportni cesty jsou znazornény na Obr. 58 a Obr. 59.
Prabéh transportni cesty generované na zakladé pole koncentraci (Obr. 59) je zavisly
na dobé vypoctu advektivniho transportu (méni se plynule az do stavu ustaleného pole
koncentrace, poté jiz z(stava stejny). Tato zavislost je ilustrovana na Obr. 60.

Functional z
5867e-07 0000753 1 Y X

Obr. 58 Treti testovaci uloha — staticky pristup (w.=0a w,=1; p=0,99)
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Obr. 59 Treti testovaci uloha — staticky pristup (w.=1a w,=0; p=0,99)

U T T
2000 2500 3000

Obr. 60 Treti testovaci uloha — staticky pristup (w. =1 a w, = 0; p = 0,99) — zdvislost priibéhu
transportni cesty na case vystupu pole koncentraci (A = 6342 let, B = 15855 let, C = 31710 let,
D = 47565 let, E = 158550 let)

Stejné jako u predchozi ulohy lze i zde identifikovat dvé r(izné transportni cesty:
,rychlou“ a ,vydatnou”. Toto je dokumentovano grafem na Obr. 61, ve kterém je
vykreslena zavislost hmotnostniho toku pres drenazni ¢ast hranice v zavislosti na ¢ase
a to v pfipadé konstantniho zdroje koncentrace ve zdrojovém elementu. Kfivka grafu
ma dvé rlzné smérnice rustu. Lze ho interpretovat tak, Ze koncentrace nejprve proudi
na povrch puklinovou zénou (rychla cesta) a az nasledné se zacne na povrch dostavat
i skrz horninovou matrici (vydatnd cesta). V zavislosti na charakteru zdroje
kontaminace muZe nabyvat na vyznamu libovolnd ztéchto dvou cest. V ptipadé
konstantniho zdroje koncentrace (Obr. 61) se zdd byti vyznamnéjsi cesta vydatna,
zatimco v pripadé okamzitého uvolnéni koncentrace v ¢ase nula (realizovano formou
pocatecni podminky) se zda byti vyznamnéjsi cesta rychla (Obr. 62), jelikoz prvni
maximum je o témér dva rady vyssi nez maximum druhé.
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Obr. 61 Treti testovaci uloha — hmotnostni tok pres hranici; konstantni zdroj koncentrace
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Obr. 62 Treti testovaci uloha — hmotnostni tok prfes hranici; zdroj jako pocdtecni podminka

koncentrace

Tab. 17 Treti testovaci uloha — kvantitativni srovndni transportnich cest

Metoda Parametry Délka cesty [m] | Doba zdrzeni [roky]
Particle tracking - 1321 2701
Dynamicky pfistup t=10dni 1339 2799
Staticky pfistup | w.=0; w,=1;p=0,99 1258 2822
Staticky pfistup | w.=1; w,=0; p=0,99 1802 99273

V Tab. 17 jsou vygenerované transportni cesty popsany z hlediska jejich délky a doby

zdrzeni. Cesty vygenerované metodou particle tracking, dynamickym pfistupem
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a statickym pristupem na zakladé vyhradné rychlostniho pole jsou si podobné. Cesta
ziskand metodou particle tracking nekopiruje presné puklinovou zénu, ale probiha
paralelné s ni. Vzdalenost mezi cestou a puklinovou zénou je ale dostate¢né mald na
to, aby vinterpolovaném rychlostnim poli cesta prochazela tou casti horninové
je i doba zdrzeni takto ziskané cesty blizka skutec¢nosti (tedy pfipadu, kdy transportni
cesta s puklinou splyva). V pfipadé velmi jemné diskretizace v blizkosti puklinové zény
by tomu tak byt nemuselo. Rozdil mezi parametry transportnich cest ziskanych
dynamickym a statickym (w; = 0; w, = 1) pfistupem je dan nepatrné odliSnym
postupem prvni ¢asti statické cesty k puklinové zéné. To sice znamena celkové kratsi
trasu, kdy ale vétsi jeji ¢ast prochazi horninovou matrici, coz prodluzuje dobu zdrzeni.
Parametry vydatné transportni cesty jsou vyrazné odliSné predevsim v kontextu doby
zdrzeni. Je ale tfeba nepoustét ze zfetele, Ze vysledna cesta je vytvarena na zakladé
vystupU simulace transportu v ¢ase témeér 160000 let. Jedna se tedy o situaci, kdy
zkoumame, kudy (a s jakou dobou zdrzeni) se dostava na povrch nejvice kontaminace,
ktera se zacala uvolfovat pred 160000 lety. Oproti tomu nejrychlejsi transportni cesta
ma vyznam tehdy, kdyZ kontaminace vznikne a my zkoumdame, kudy a za jak dlouho se
zaCne dostavat na povrch.
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5 Transportni hodnoceni modelu realné lokality

Smyslem této Casti prace je prokazat aplikovatelnost postupl, které byly uvedeny a
popsany vyse, na modelu zaloZzeném na redlnych datech.

V rdmci projektu Vyzkumnd podpora pro bezpeénostni hodnoceni hlubinného uloZisté
(projekt SURAO, rteditelem UJV Re? a.s., TUL jako subdodavatel) jsou mimo jiné
hodnoceny kandidatni lokality pro vybudovani hlubinného ulozisté vyhorelého
jaderného paliva. Jednim zklicovych hodnoticich kritérii jsou transportni
charakteristiky lokality, jejichZz uréeni na zakladé vysledk( matematického modelovani
je obsahem této kapitoly. Pfedmétem hodnoceni je 7 lokalit (plus 2 pfidané
dodatecné), z nichz mame diky Ucasti na tomto projektu k dispozici data pro tvorbu
modelu. Neni vSak ucelem této prace zabyvat se jejich vzajemnym srovnanim nybrz
demonstrovat metodiku jejich transportni charakterizace. Jako ukazkova uloha pro
tuto praci byl pouzit hydraulicky model jedné z kandidatnich lokalit (Kravi hora) a na
jeho zédkladé provedené vypocty a hodnoceni transportu.

Pro zvolenou lokalitu budou nalezeny transportni cesty a to nejprve standardni
metodou particle tracking a nasledné statickym pfistupem popsanym v kapitole 4.2.2.
Vystupy obou metod budou porovndny, navic bude demonstrovana vétsi skala
vyuzitelnosti ptistupu v této praci navrzeného. Dynamicky pfistup (viz kapitola 4.2.1) se
pro rozsahlé modely nehodi, jelikoz jejich opakované spousténi by bylo ¢asové velmi
narocné.

Vychodiskem pro nize uvedené analyzy a simulace je hydraulicky model lokality ve fazi,
v jakém byl v fijnu 2017. Od modelu findlniho se lisi predevSim mirou kalibrace na
Urovné hladin pfi povrchu. VSechny niZze uvedené hodnoty, vystupy prezentovanych
metod, tak nelze brat jako jakykoli indikator vhodnosti lokality pro vybudovani HU ani
jako srovndvaci kritérium ve vztahu k dalsim kandidatnim lokalitam. Aktudlnéjsi
vysledky lze dohledat v prlibéznych a zavérecnych zpravach (jichZz jsem spoluautorem)
vySe zminéného projektu.

5.1 Model lokality Kravi hora a jeho zhodnoceni metodou particle
tracking

V této kapitole bude popsano zhodnoceni modelu lokality Kravi hora metodou particle
tracking. Hydraulicky model, ktery slouzi jako vstup pro navazujici analyzy
transportnich charakteristik, zde nebude blize popisovan, jelikoz nebyl autorem prace
vytvaren vyhradné, ale jen velmi dil¢im zplUsobem. Vyjimkou budiz charakterizace
okrajovych podminek proudéni, které predurcuji pribéh transportnich cest tim, Ze
drendz umoznuji jen v téch povrchovych elementech, které jsou protnuty liniemi ficni
sité. Na zbylych povrchovych elementech je predepsana Neumannova okrajova
podminka konstantniho toku reprezentujici infiltraci srazek do podzemnich vod.
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Vypocetni sit modelu je tvofena kombinaci 3D elementl (vice nez 1500 000)
reprezentujicich horninovou matrici (ekvivalentni kontinuum) a 2D elementl (vice nez
250 000) reprezentujicich zlomova pasma a hrani¢ni elementy.

Zdrojové body pro metodu particle tracking byly umistény v nadmotrské vysce -125 m
(pfiblizné 500 m pod terénnim minimem v daném rozsahu) v pravidelné mfizce
s krokem 25 m v rozsahu takzvanych homogennich blokd, coZ jsou polygony vymezené
Ceskou geologickou sluzbou (Trpkosova et al., 2017) jakoZto souvisld Uzemi v dané
nadmorské vySce malo postizend zlomovymi pasmy prvni a druhé kategorie (dle
klasifikace SKB, Franék et al., 2018). Zadné zdrojové body nejsou pfitomny do 50 metrd
na kteroukoli stranu od zlomovych pasem druhé kategorie, které homogennimi bloky
prochazi. Pro vypocet particle tracking bylo pouZzito celkem 6471 zdrojovych bod.

Vypocet i vyhodnoceni particle tracking byly automatizovany vlastnimi skripty v jazyce
Python (respektive pvpython pro volani funkci ParaView).

Rozsahy homogennich blok( byly pouzity tak, jak byly platné v fijnu 2017, od té doby
byly v pribéhu tesSeni projektu aktualizovdny. Tyto aktualizace nebyly v praci
reflektovany — jednak z divodu, Ze prace byla realizovana pred aktualizaci, a jednak
proto, Ze pro tuto prdaci nejsou ani tak podstatné konkrétni vysledné hodnoty, jako
prezentace vyhod/nevyhod navrhovanych metod. Situace homogennich blokd spolu
s rozsahem modelu a ficni siti jsou znazornény na Obr. 63.

Na Obr. 64 vlevo jsou zndzornéna mista vyusténi spoctenych cest, vpravo pak rozdéleni
zdrojovych bod( dle povodi drendze. Vidime, Ze polygony homogennich blokd jsou
v dané nadmofské vysce drénovany do dvou povodi: Bobrivky na jihozapadé (pfiblizné
80 % plochy polygon() a Nedvédicky na severovychodé (pfiblizné 20 %). Rozvodnice
v Urovni -125 m n. m. pfiblizné kopiruje tu na povrchu. Rozdily jsou z vétsi ¢asti dany
vlivem pfitomnosti zlomového pdsma treti kategorie probihajiciho paralelné
s povrchovou rozvodnici (zdpadné od ni).

Vysledky cesty byly kvantitativné hodnoceny pomoci jejich délky (Obr. 65) a doby
zdrzeni (Obr. 66). Median délky cesty je 2334 m, median doby zdrzeni 38654 let.
Nejkratsi cesty jak z pohledu délky (minimum 622 m) tak z pohledu doby zdrzeni
(minimum 2082 let) jsou v jihozapadni ¢asti jizniho bloku, coz je logické (pro dany
hydraulicky model a pozici blok(), jelikoZ pravé tam jsou okraje polygond homogennich
blok( nejblize drenaini bazi.

Na zdkladé téchto vyhodnoceni byla stanovena nejrychlejsi transportni cesta. Jeji
vyusténi je zndzornéno na Obr. 67 (modrd hvézda). Na témz obrazku je znazornéno
misto nejvyssi koncentrace v pripovrchovych elementech (zelend hvézda) tak, jak byla
zjisténa na zakladé zpracovani vystupl modelu advektivniho transportu
konzervativniho stopovace spocteného se simulacni periodou 100 000 let, ktera byla
shledana postacujici pro pfiblizné ustaleni koncentracniho pole v modelové doméné
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(hodnoceno dle casového vyvoje hmotnostniho toku pres hranici oblasti).
V uvaiovaném objemu HU odvozeném z rozsahu homogennich blokd byly pfedepsany
konstantni zdroje hmotnosti [hmotnost za ¢as na jednotku objemu]. Na konkrétni
vydatnosti zdrojl nezdleZi (pro ucely tohoto hodnoceni), podstatné je, Ze pomér
maximalni ustalené koncentrace pfi povrchu ke koncentraci v pfipovrchovém
elementu, v némz kon¢i nejrychlejsi cesta, je 2,58. Nejrychlejsi cesta tak nutné nemusi
byt tou nejkriti¢téjsi (Z pohledu bezpeénostniho hodnoceni HU).

Legenda
— Ri¢ni sit
[ Homogenni bloky (10/2017)

[ Rozsah modelu
[ Prizkumné Gzemi SURAO

_’m

0 5 10 15 20 km

Obr. 63 Kravi hora — rozsah modelu, ficni sit a situace homogennich blok(
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[ Préizkumné dzemi SURAO . Bobriivka [ Priizkumné tizemi SURAO

*  Nedvédicka

Obr. 64 Kravi hora — particle tracking — vyusténi cest a klasifikace zdrojovych bodu dle povodi
drendZe
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Obr. 65 Kravi hora — particle tracking — délka transportnich cest
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Obr. 67 Kravi hora — vyznacné body — misto maximdlIni koncentrace pri povrchu a vyusténi
nejrychlejsi cesty (particle tracking a staticky pristup)

Chceme-li zpétnym chodem metody particle tracking urcit cestu, kterd konéi v misté
s nejvyssi koncentraci (zelend hvézda na Obr. 67), zjistime, Ze neuspéjeme, jelikoz
v pripovrchové vrstvé (prvni desitky metrl pod povrchem) modelové domény jsou
radové vyssi vodivosti (tedy i rychlosti). Vygenerovana cesta tak postupuje vyhradné
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pfipovrchovou vrstvou, spojuje misto infiltrace s mistem drenaze neuvazujic hlubsi
obéh.

5.2 Staticka pristup pro zjisténi transportni cesty, srovnani
s vysledky particle tracking
S cilem validovat staticky pfistup na modelu redlné lokality byla jim transportni cesta
pocitdna z elementu, v ném se nachazi pocatek nejrychlejsi transportni cesty zjisténé
na zakladé vyhodnoceni particle tracking.

Vyusténi takto vygenerované transportni cesty je znazornéno cervenou hvézdou na
Obr. 67. Z obrazku je patrné, Ze vyusténi cest ziskanych metodou particle tracking a
statickym pfristupem jsou si velmi blizko, jejich vzdalenost je pfiblizné 140 m, coz
v kontextu diskretizace oblasti znamenad, Ze Usti v sousednich elementech. Srovnani
pribéhl obou cest v jednotlivych souradnicich je znazornéno na Obr. 68, Obr. 69 a
Obr. 70. Osa x v grafech na obrazcich predstavuje relativni poradi bodl cesty, coz
umoznuje srovnani pribéhl pfi rozdilném poctu bod( ji popisujicich. Vysledek
statického pristupu je vizualizovan pomoci soufadnic tézist elementl cesty. Z obrazk(
je patrné, Ze charakter obou cest je velmi podobny, staticky pfistup mifi strméji
k povrchu, drénuje tak blize zdrojovému bodu, jak jiz bylo uvedeno vyse.

-620900

520950 =~

521000 \\\/\'\,\
o \ \/\.’\/\
-621100
= Statickd metoda
<
——particle tracking
e \
621200 \\\
- \\

-621300

621350

Obr. 68 Srovndni pribéhu cest — particle tracking a staticky pristup — osa X
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Obr. 69 Srovndni pribéhu cest — particle tracking a staticky pfistup — osa Y

200
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Obr. 70 Srovndni prubéhu cest — particle tracking a staticky pristup — osa Z

Tab. 18 Srovndni cest — délka a doba zdrZeni

Metoda stanoveni | Délka cesty [m] | Doba zdrZzeni [roky]
Particle tracking 815,4 2081,71
Staticky pfistup 755,44 1519,57

Kvantitativni charakteristiky (délka a doba zdrZeni) transportnich cest jsou srovnany
v Tab. 18. Cesta ziskana statickym pfistupem je kratsi a je v ni tak i nizsi doba zdrzeni.
To je dano jejim dfivéjSim vyusténim.

Celkové lze fici, ze pouzitelnost statického pristupu byla ovérena také na modelu
redlné lokality, prlbéh obou cest je podobny stejné jako jejich kvantitativni
charakteristiky.

5.3 Staticky pristup - zpétny chod
Cilem bylo zjistit cestu, kterou se stopova¢ dominantné dostava do mista s nejvyssi
koncentraci (zelend hvézda na Obr. 67). Byl tak spocten advektivni transport
s konstantnim zdrojem hmotnosti ve vSech elementech homogennich blok(
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ve vertikalnim rozsahu odpovidajicim pfedpokladanému umisténi HU (pfiblizné 500 m
pod minimem elevace terénu vrozsahu polygond homogennich blok(). Simulaéni
perioda byla nastavena tak, aby doslo k pfibliznému ustaleni koncentrac¢niho pole
(100 000 let, kontrolovdano dle hmotnostniho toku pres hranici oblasti). Vysledné
rozloZeni koncentraci bylo vyuZito pro stanoveni transportni cesty (staticky pfistup,
W = 1; wy = 0). Projekce jejiho pribéhu do roviny xy je znazornéna na Obr. 71 véetné
barevné skaly znazornujici vyvoj koncentrace podél ni.

Legenda
[ Rozvodnice povodi 1V. Fadu
[_] Homogenni bloky (10/2017)
[ Préizkumné Gzemi SURAO
—— Ricni sit’
Vyznacéné body
- Maximalni koncentrace
F¢ Vylsténi nejrychlejsi cesty
Y Vyusténi nejrychlejsi cesty - staticky pristup
Staticky pristup - zpétny chod - priibéh a koncentrace
® 0.006 - 0.049
0.049 - 0.092
0.092 - 0.135
0.135-0.178
e (.178-0.221

0 1 2 3 4 km

Obr. 71 Staticky pfistup — zpétny chod — pribéh cesty a vyvoj koncentrace podél ni
(v jednotkdch hmotnosti na metr krychlovy)

Na Obr. 72 je znazornén vyvoj z-ové slozky souradnic tézist elementd transportni cesty
spolu s vyvojem koncentrace v nich. V koncentracnim vyvoji je dobfe vidét okamzik,
kdy transportni cesta protind zlomové pasmo, v némz je vlivem redéni skokové nizsi
koncentrace. Na obou stranach zlomu je v horninové matrici zfetelné rlzna

koncentrace (témé&rf tFikrat vy$si na strané smérem k HU).
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Obr. 72 Staticky pfistup — zpétny chod — vyvoj hloubky a koncentrace podél cesty

Délka spoctené transportni cesty je 1265 m, doba zdrzeni v ni je 21362 let. Doba
zdrzeni je sice o rad vyssi, nez jaké je minimum, ale stale vyrazné nizsi, nez doba, po
kterou je p¥i hodnoceni bezpeénosti HU vyhodnocovana dévka pro hypotetického
jedince Zijiciho v dané oblasti. Dalo by se tak argumentovat, Ze tato cesta je kriti¢téjsi
nez ta nejrychlejsi, jejimz prostrednictvim se k povrchu dostava koncentrace pfiblizné

dvaapulkrat nizsi.

Jak jiz bylo vySe zminéno, rGzné nastaveni vah ve funkcionalu (rovnice 26), jehoz
hodnotu staticky pfistup vyhodnocuje, ndm umoznuje vétsi flexibilitu v chapani toho,
jakd transportni cesta je nejkriti¢téjsi. Statickym pristupem se ndm podafilo nalézt a
popsat dvé odlisSné transportni cesty, pricemzZ obé lze chdpat jako kritické, coz mlze
byt velmi uzite€né jak pfi hodnoceni bezpeénosti jednotlivych kandidatnich lokalit, tak
i pfi vybéru lokality finalni.
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Zaveér

Tato prace byla vytvofena se zamérem pfrispét studiem transportnich proces(
v geosféfe novymi poznatky k moZnostem bezpecnostniho hodnoceni hlubinného
ukladani vyhorelého jaderného paliva.

Ve své prvni ¢asti se prace zabyvala simulaci dvou difuznich experiment(i, REPRO
(WPDE) a LTDE-SD. U obou experimentli se podafilo v dobré mife modelové
reprodukovat mérena data, at uz prdnikovou kfivku v ptipadé REPRO nebo profily
koncentrace (aktivity) v horninové matrici v pfipadé LTDE-SD. U druhého
z experimentl se pro nékteré ze stopovacll podafilo simulacné postihnout i vyvoj
aktivity v roztoku radionuklidd, u zbylych stopovacl je Spatnd mira shody dana patrné
chybami méreni (Ci experimentu). Ze simulaci difuznich experiment( Ize pro ptipadné
modely redlnych lokalit (a navazujici hodnoceni bezpelnosti) vyvodit nasledujici
poznatky:

e V blizkosti vrtl a rozrazek je tfeba pocitat s pfitomnosti zédny naruseni (EDZ,
BDZ), jejiz mocnost a vlastnosti pochopitelné zavisi na zvolené metodé
tézby/vrtani. Parametry zony naruseni mohou byt velmi odlisné od parametrd
neovlivnéné horniny. Konkrétné lze v zoné naruseni ocekdvat vyssi porozitu a
s ni spojenou nizsi miru sorpce (i o nékolik radu).

e In-situ experimenty jsou dulezité. Experimenty laboratorni vidy probihaji na
vzorcich, které byly ovlivnény. Inverzni modely in-situ experimentl mohou
poskytnout parametry postihujici transportni procesy v rostlém masivu.

e Mira sorpce v neporusené a neovlivnéné horniné muze byt az o nékolik radu
nizsi, nez odpovida parametrim zjisténym v laboratofi.

e Diskretizace - na rozhrani puklina/hornina je tfeba vénovat zvysenou pozornost
diskretizaci, obzvlasté pfi simulaci transportu silnéji sorbujicich stopovaca.
MuUzZe mit vyrazny vliv na presnost vystupl modelu.

Difuze je spoletné se sorpci vyznamnym procesem zpUsobujicim retardaci stopovace,
coz je vyznamné napriklad tehdy, slouzi-li geosféra jako bariéra branici pronikani
stopovace do biosféry. Presnost popisu téchto procest tak, aby byla postizena realita,
je stale predmétem diskuze. Kazdy realizovany experiment a kazdy jeho inverzni
i prediktivni model prispivaji k upfesnéni nasich pfedstav o tom, jak stopovace migruji
a jaké hodnoty parametr( tuto migraci nejlépe postihuiji.

Ve své druhé casti se prace zabyvala problematikou uréeni transportni cesty v uloze
transportu rozpukanym poréznim médiem. Byla ukdzédna Uskali metody particle
tracking a navrZzeny dvé alternativni metody — dynamicky pfistup zaloZzeny na
opakovanych simulacich transportu s kratkym casovym krokem a staticky pfistup
zaloZeny na vypoctu a vyhodnoceni funkcionalu rychlosti a koncentrace pro jednotlivé
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elementy vypocetni sité. Spole¢né stémito metodami byly navrieny postupy pro
stanoveni parametr( transportni cesty. Pouzitelnost obou metod byla ovérena na
tfech testovacich ulohach, jejichZz vypocetni sit zahrnovala elementy rlzné dimenze
(koncept modelu kombinujici EPM a DFN). Pro staticky pfistup bylo ukazano, Ze rGzné
kombinace vah pouzitych pfi vypoctu funkciondlu mohou byt vyuZity k ovlivnéni
charakteru nalezené transportni cesty, coz mlze byt pfinosné v ptipadé, kdy nas zajima
nejen nejrychlejsi cesta ale i ta, kterou je vdaném case prenaseno nejvétSi mnozstvi
latky ze zdroje na hranici oblasti (tato ,nejvydatnéjsi“ cesta se mize v ¢ase ménit).

Proces stanoveni transportni cesty byl nasledné ukazan na modelu realné lokality, kdy
bylo vyhodnoceni nejprve provedeno metodou particle tracking, na jehoz zakladé byla
stanovena nejrychlejsi transportni cesta. Ze stejného zdroje (pocatecnich souradnic)
byla poté transportni cesta zjiSténa statickym pristupem. Bylo dosaZzeno dobré shody
jak v pribéhu obou cest, tak i v jejich kvantitativnich charakteristikach.

Vétsi skala pouZitelnosti statického pfistupu byla demonstrovana pri stanoveni
,nejvydatnéjsi“ cesty, kdy byl na zakladé vysledkl simulace advektivniho transportu
konzervativniho stopovace identifikovan pfipovrchovy element s nejvyssi ustalenou
koncentraci. Zpétnym chodem metody particle tracking nebylo Ize stanovit transportni
cestu spojujici tento element sobjemem uvaZovaného HU. Zpétnym chodem
statického pfistupu to nicméné mozné bylo (véetné kvantifikace délky cesty a doby
zdrzeni). Statickym pfistupem se nam tak podafilo nalézt a popsat dvé odlisné
transportni cesty, pficemz obé Ize chapat jako kritické, coz mize byt velmi uZitec¢né jak
pfi hodnoceni bezpecnosti jednotlivych kandidatnich lokalit, tak i pfi vybéru lokality
finalni.

Za hlavni uskali navrZenych pfistupl lze povaZovat fakt, Ze transportni cesty jimi
nalezené jsou posloupnostmi elementd, nikoli bodl ve spojitém prostoru. Z toho plyne
zavislost jejich vystupl na diskretizaci, coZ je nicméné pravda pro kazdou numerickou
metodu vcetné particle tracking. Dalsi prace by se nicméné méla zamérit predevsim na
navrh metod poskytujicich pfesnéjsi kvantitativni popis generovanych cest (jejich délky
a doby zdrzeni).

Zavérem rteknéme, Ze dil¢i poznatky mohou poslouzit pfi hodnoceni bezpeénosti
projektu hlubinného UloZisté a vyznamné prispét k ziskani globdlnéjsich charakteristik
(kvalitativnich i kvantitativnich) postihujicich hlavni trendy ovliviiujici migraci
radionuklid(. Nalezena transportni cesta spolu se svym popisem slouzi za vstup
komplexnimu modelu transportu, v némz je uvazovana mimo jiné také difuze, jejiz
parametry v horninové matrici, jak bylo ukazano pti simulacich in-situ experimentd,
mohou byt vyrazné odlisné od téch laboratorné zjisténych.

Nedilnou soucasti vystupl této prace je rovnéz rada scriptl v jazyku Python slouzicich
pro pripravu vstupl a vyhodnoceni vystupl simula¢niho software Flow123D spolu
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s programy pro stanoveni transportni cesty a jejich kvantitativniho popisu, které
prispivaji ke zhodnoceni SW Flow123D.
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Priloha A

Obsahem této prilohy jsou vysledky druhé etapy simulaci experimentu LTDE-SD
neuvedené v kapitole 3.2.1.2.

Vysledky pro Na-22 jsou znazornény na Obr. A 1 a Obr. A 2. Prlibéhy na prvnim obrazku
ukazuji na moZnou chybu méreni, jelikoZ aktivita v roztoku zmérend na pocatku
simulace je vyssi, nez odpovida injektovanému mnozstvi. Shoda koncentracnich profilt
v horninové matrici zGstala dobra. Prakticky totéz lze konstatovat o vysledcich pro Cl-
36 (viz Obr. A 3 Obr. A 4).

Na Obr. A 5 a Obr. A 6 jsou znazornény vysledky pro Co-57. Mérené koncentrace
v tanku klesaji fddové rychleji nez koncentrace simulované. To se podepsalo i na
simulovanych profilech v horniné, které se ponékud odchylily od svych mérenych
protéjskl. Principialné to samé (i kdyZz v mensi mite) plati také pro Ba-133, viz Obr. A 7
a Obr. A8.
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