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Anotace

Cilem této bakalaiské prace bylo stanoveni vlivu zvySeni poctu materialit v modelu tlozisté
radioaktivniho odpadu feseného pomoci softwaru Flow123D. ZvySenim poctu materidlti se
zajisti geologicka heterogenita oblasti. Software Flow123D je ur€en pro modelovani proudéni
podzemnich vod a transportu kontaminantu v geologické oblasti. V uloze je feSen

matematicky model hlubinného ulozisté v hypotetické oblasti Melechov.

Bakalaiska prace uvadi problematiku nutnosti ukladani radioaktivnich odpadu, obsahuje popis

oblasti Melechov a programu Flow123D.

Zvyseni po¢tu materialti bylo dosazeno upravou datovych soubori obsahujicich popis modelu
melechovského masivu. K tomuto Gcelu byly naprogramovéany dva programy. V bakalafské

praci je obsazen jejich detailni popis.

Pro vytvoteni citlivostni analyzy byl vygenerovan soubor sta uloh se zvySenym poctem
material. K jejich vypocteni byl vyuzit univerzitni cluster Hydra. Ke zpracovani vystupnich
soubori bylo ¢astecné vyuzito jiz vytvofenych programl a také bylo zapotiebi vytvofit

program novy.

V zavéru prace jsou obsazeny pravdépodobnostni grafy koncentrace radioaktivni latky a

porovnani rychlosti vypoctu piivodniho modelu a modelu s navySenym poc¢tem materiald.
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Annotation

The main aim of this Bachelor’s thesis was to increase number of material types in a model
of nuclear waste storage and determine influence of increasing in number of material types.
The model is solved by software Flow123D. The increasing in number of material types
provides heterogeneity of the area. Flow123D is software for simulation of water flow, solute
transport and sorption in a heterogeneous porous and fractured medium. In the assignment,
there will be solved a mathematical model of the underground nuclear waste storage situated

in a hypothetical area Melechov.

The Bachelor’s theses states issues of the necessity of storing radioactive waste. It contains

description of Melechov area and description of Flow123D.

The increase in number of materials was achieved by modifying data files that contain
a description of Melechov area. Two programs were created to do so. There is a detailed

description of those programs stated in this Bachelor’s thesis.

For the purpose of creating a sensitivity analysis was generated a set of one hundred tasks
with increased amount of materials. University cluster Hydra was used to compute the tasks.

Output files were processed by already existing program and two newly created programs.

In the end of the theses, there are probability graphs of concentration of radioactive substance
and comparison of computing time between models with and without increased number

of materials.

Key words

underground nuclear waste storage
nuclear waste
Flow 123D
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Uvod

V mnoha odvétvich lidské ¢innosti, vS§ude na svété, vznikaji nejriznéjsi odpady, véetné
radioaktivnich. Jedna skupina radioaktivnich odpad vznikd v pramyslu, zemédélstvi
¢i vyzkumu. Ve zdravotnictvi se jednd konkrétné o méfici piistroje, odévy, latky,
papiry, pouzité injek¢ni stiikacky a zafice z nemocnic. Tyto odpady jsou souhrnné

oznacovany jako instucionalni.

Druhou skupinou jsou odpady spojené s provozem jaderné elektrarny. Mimo vyhotelé
jaderné palivo, které tvoii vétSinu vzniklého odpadu Vv této oblasti, se jedna 0 nejriznéjsi

kapaliny, latky a manipulatory, které ptisly do styku s radionuklidy.

Odpady z obou skupin piedstavuji nebezpeci pro lidsky zZivot, a proto se musi zpracovat
a bezpecné ulozit jesté ptred tim, nez je bude mozné znovu vyuzit ¢i ekologicky
zlikvidovat. Problém ukladani radioaktivnich odpadu je aktualni jiz od vzniku prvnich

jadernych elektraren.

Ceskym geologickym ustavem byl vytipovan melechovsky masiv jako vhodné prostiedi
pro testovaci lokalitu, kde budou odzkouseny nové metody a postupy, které budou
posléze vyuzity pti vyhledavani kone¢né lokality pro hlubinné ulozisté vysoce aktivnich
odpadu [1, s. 203.]

Na zakladé¢ geologickych dat byl zpracovan elektronicky 3D model horninového masivu
v oblasti Melechov, ktery je vhodny pro matematicko-fyzikalni modelovani. Model

se snazi co nejveérnéji popsat redlnou oblast. I pfesto je znacné homogenni.

Cilem bakalafské prace je stanovit vliv zvySeni poctu materiali v modelu ulozisté
radioaktivniho odpadu fesen¢ho pomoci softwaru Flow123D. ZvySenim poc¢tu materialt

se zajisti geologicka heterogenita oblasti.

Samotny model je definovam v nékolika textovych souborech. Dosazeni zvySeni poc¢tu
materidlii bude realizovano upravou vstupnich datovych soubor sit¢ (*.msh)

a materiali (*.mtr).

Pro potieby citlivostni analyzy bude tfeba vygenerovat sadu uloh. Jednotlivé modely
budou obsahovat stejny pocet materiald, ale vlastnosti danych materialti budou odlisné.
Kazda uloha sady pak bude reprezentovat jednu teoreticky moznou podobu skute¢ného

masivu. Pro ucely zvySeni materidli a nasledného generovani siti se zménénymi
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vlastnosmi typli materiali budou vytvoieny dva programy. K jejich vytvoreni bude

pouzito vyvojové prostifedi Microsoft Visual Studio a programovaniho jazyka C#.

Vygenerované ulohy budou vypocteny pomoci programu Flow123D. Vystupni data
budou zpracovana dostupnymi programy a jednim nov€ vytvofenym programem.
Ze zpracovanych dat pak budou pomoci Matlabu sestaveny pravdépodobnosti grafy

koncenrace radioaktvini latky na vybranych elementech.

V zéavéru prace bude porovnavana rychlost vypoc¢tu na dvou ulohéch.
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1 Popis programu Flow 123D

Flow 123D je software pro simulovani proudéni vody a modelovéani transportu
rozpusténych latek. Pfi modelovani transportu kontaminantd je mozné uvazovat SOrpci
V heterogennich horninovych masivech. Software je obzvlast¢ vhodny pro simulace

podzemnich procest zulovych horninovych masivi.

Program je implementovan v jazyce Borland C++ a vyuziva knihovnu PETSc pro
védecké aplikace. Flow123D je distribuovany pod licenci GNU GPL verze tii. Na
strankach projektu https://dev.nti.tul.cz/trac/flow123d je k dispozici ke stazeni ve verzi
pro operacni systém Linux nebo Microsoft Windows. Na téchto strankdch je uveden

i volné stazitelny manual.

Program Flow123D je mozné konfigurovat pomoci konfiguracniho souboru s ptiponou
ostatnich vstupnich soubori s daty, nutnymi K provedeni vypoétu, tak i nazvy soubort,
kam se ukladaji vysledky vypocta.

V ramci bakalaiské prace bude feSena uloha, kdy se budou ménit jednotlivé vstupni
soubory v programu Flow123D. Nasledn¢ vystupni soubory budou zpracovany
vytvofenym softwarem. Zmény budou provadény ve zvyseni poctu typu materiall, ¢imz
se popiSe heterogenita modelované oblasti. Z tohoto diivodu je dilezité tyto soubory,

kde dochazi ke zménam, detailn€ popsat.

1.1 Soubory se vstupnimi daty
Vstupni data nutnéd pro vypocet jsou programu pieddvana ve forme textovych soubort.

Pro ptehlednost je doporuceno pouzivat nasledujici ptipony:

e *.msh —soubor sité oblasti masivu,

e *.ngh —soubor vymezeni sousednosti V siti,

e *mtr —popis typid hornin a puklin (soubor materialt),
e *bcd — soubor okrajovych podminek proudéni,

e *Dbct - okrajové podminky proudéni pro transport,

e *tbc - okrajové podminky transportu,

e *tic —pocatecni podminky transportu,

e *fic - pocatecni podminky proudéni,

e *ict - pocatecni podminky koncentraci.
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1.1.1 Stuktura konfigurac¢niho souboru

Konfiguraéni soubor programu Flow123D je rozdélen na nékolik casti: Global, Input,

Transport, Constants, Run, Solver, Output.

Nazev ¢asti je ohranicen hranatymi zavorkami [nazev casti], konstanty se definuji

Zépisemjmeno_konstanty = hodnota konstanty.

[Global]
Problem_type

Description
Stop_time
Save_step

[Input]
Mesh
Material

Boundary
Neighbouring

[Transport]
Concentration
Transport_BCD

Transport_out

[Input]
Output_file
Output_file_2

typ feSené¢ho problému

(0 — riznorodé prostredi, 1— strejnorodé prostiedi)

kratky popisek fesené ulohy

Casovy interval, pro ktery je tloha feSena

vystup s transportem bude zapisovan pravidelné v zadaném
intervalu

jméno souboru definujici sit’ (*.msh)

jméno souboru definujici materidlové parametry elementli
naptiklad hydraulické vlastnosti (*.mtr)

jméno souboru s okrajovymi podminkami proudéni (*.bcd)
jméno souboru s vymezenim sousednosti (*.ngh)

jméno souboru S po¢ateéni koncentraci (*.ict)

jméno souboru s okrajovymi podminkami proudéni pro transport
(*.bct)

jméno souboru s okrajovymi podminkami proudéni (*_t.pos)

jméno vystupniho souboru (*._f.pos)
jméno druhého vystupniho souboru (*. f.txt)

Kompletni piehled konfiguraénich parametrii je dostupny v dokumentaci [2, s. 4]
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1.1.2 Stuktura vstupniho souboru sité - *.msh

Je rozdélen do ti sekci:

e $MeshFormat — $SEndMeshFormat — definice formatu souboru
e $Nodes — $EndNodes — definice uzla

e $Elements — $EndElements —elementy v siti

Nasleduje uplna struktura souboru s popisem vybranych parametru.
$MeshFormat

2.0 fille-type data-size

$EndMeshFormat

$Nodes

number-of-nodes

node-number x-coord y-coord z-coord

$EndNodes

$Elements

number-of-elements

elm-number elm-type number-of-tags <tags> node-number-list
$EndElements

popis vybranych parametri:

number-of-nodes — pocet uzlt v siti

node-number — &islo (index) n-tého uzlu v siti. Cisla nemusi jit za sebou.
x-coord y-coord z-coord — soutadnice X, Y, Z s plovouci desetinou ¢arkou uzlu v siti.

number-of-elements — pocet elementu v siti

elm-number — ¢&islo elementu (index) n-tého elementu v siti. Cisla element?l nemusi jit

po sobg.
elm-type — definuje geometricky typ n-tého elementu. Typy pouzité v tloze:

2 — Trojuhelnik (3 uzly)
4 — Ctyfstén (4 uzly)

number-of-tags — pocet tagi n-tého elementu.
tag — je integer spojeny s N-tym elementem.

node-number-list — je seznam uzl n-tého elementu (oddéleny mezerou, bez ¢arky).
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1.1.3 Struktura vstupniho souboru materialii - *.mtr
Soubor je rozdélen do osmi casti ($MaterialFormat, $Materials, $Storativity,
$Geometry, $Sorption, $SorptionFraction, $DualPorosity, $Reactions).

Pro ptehlednost nasleduje struktura ¢asti souboru s definici materiali a popisem

parametrd.

$Materials

number-of-materials

material-number material-type <material-type-specific-data> [text]
$EndMaterials

kde

number-of-materials int — po¢et materiali definovanych v modelu

material-number int — integer, jedineéné ¢islo (index) n-tého materialu

material-type int — typ materialu. V uloze jsou pouzity konstanty 21, 31 pro puklinu

respektive horninu.

<material-type-specific-data > — format zalezi na typu materialu. V pocitané uloze je to

pak hydraulicka vodivost v metrech za rok (m/rok).

text char[] — popis materialu, maximalné 256 znaki. Volitelny parametr.

14



2 Oblast melechovského masivu

Na zéklad¢ geologickych a hydrogeologickych vyzkumii v melechovské oblasti byl
vytvofen matematicky model popisujici oblast o rozloze 60 km? Byly vymezeny
hydrogeologicky vyznamné zlomy a geologickd stavba horniny a puklin v zavislosti

na hloubce.

Pro ziskani vysledkt simulaci proudéni, které maji co nejvice odpovidat skute¢nosti je
nutné, aby vstupni data modelu horninového masivu co nejvérohodnéji popisovala
reprezentovany model. Zvyseni poctu materialu v masivu ma za cil zlepsit model oblasti
melechovského masivu. U nové vygenerovanych materidli je upravena hydraulicka

vodivost tak, aby doslo ke zvySeni heterogenity modelu.

Podkladem pro tuto bakalafskou praci byla plné funkcni, nakonfigurovana a prakticky
otestovana uloha, ktera jiz byla v minulosti feSena. Jeji soudasti jsou vstupni
a konfiguracni soubory pro program Flow123D. Ze souboru s daty sit¢ (*.msh)
je ziejmé, Ze sit’ melechovského masivu je reprezentovana 7174 uzly, které dohromady
vytvaii 37068 elementi. Kazdy element je sloZzen z 3-4 uzlu (2D nebo 3D element)
ama piifazen typ materidlu, kterym je tvofen. Datovy soubor s materidly (*.mitr)

definuje 38 typti material.

Obrazek 1: Podklady pro pripravu matematického modelu pro oblast
melechovského masivu. Obrazek je prevzat z [4]
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Na obrazku 1 je zobrazena oblast melechovského masivu [4], kde:

e zelena linie — vymezuje simulovanou oblast,
e oranzova linie — pfedstavuje referen¢ni sit’ tektonickych zlomd,

e Cerna linie — reprezentuje tektonické prvky s ovéfenou nebo predpokladanou

hydrogeologickou funkci [4]

Model je ptipraven pro saturovanou ¢ast horninového masivu do hloubky -600 m n.m.
(tj. hloubka modelovaného bloku se pohybuje v rozmezi 1000 — 1300 m). Hydraulické

vodivosti hornin jsou zadavany na zaklad¢ udaju publikovanych ve zpraveé [9].

Na vytvofené geometrii byla vygenerovana a pro nasledné¢ vypocty pouzita sit’, ktera
obsahuje jeden horizontdlni zlom a dal§i vertikdlni zlomy dle referencni sité
tektonickych prvki — viz cerné linie na obr. 1. Sit' oblasti byla generovana

S charakteristickou délkou 300 m. Dalsi vstupni tidaje vypocetni sité jsou:

e pocetuzli— 7174,
e pocet 2D element — 2798,
e pocet 3D elementt — 34 270,

e pocet vSech elementii — 37 068.

0 1000 2000 3000 4000 5000 6000 7000 8000 2000 10000

Obrazek 2: Vizualizace pripravené geometrie v programu GMSH [6]
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Obrazek 3: Vypocetni sit’ modelu [6]

V ramci zpravy [6] byly na siti realizovany testovaci vypocty pro ovéfeni jejich

pouzitelnosti a odstranéni ptipadnych chyb. Ve stejné zpravé jsou publikovany

vysledky, provadéné na dané vypocetni siti.

2.1 Fyzikalni vlastnosti prostiedi
Pti vytvafeni jednotlivych entit pro pfifazeni fyzikélnich vlastnosti prostiedi —

predevsim hydraulické vodivosti — bylo rozliseno:

0 jakou geologickou strukturu se jedna — porézni masiv, zlomova zdna,

[ ]
0 jakou horninu se jedna — granit melechovského typu, granit koutského typu,

granit typu Lipnice, pararuly.
Dale byly uvazovany rozlisné fyzikalni vlastnosti prostfedi podle hloubkového rozliseni

oblasti — hloubka do 75, 150, 400, 600, 800, 800 a vice metra. [1]

Pro simula¢ni vypocty byla pfipravena referencni sada dat hydraulickych vodivosti,
které¢ vstupuji do modelu vramci souboru mm.mtr. Kazdému materidlu horniny
(tzn. rozlisitelné podle typu geologické struktury, typu horniny a uvazované hloubce
horninové matrice) a pukliny je definovano jednoznacné ciselné oznafeni materidlu
a déle hydraulickd vodivost. Vstupni udaje k jednotlivym typlim horniny a puklin jsou
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uvedeny v tabulce 1 a 2, kde je uvedena hydraulickd vodivost a zaroven ciselné

oznaceni materidlu. Ciselné oznaceni materidlu hornin/puklin je shodné jako Ciselné

oznaceni v souboru mm.mtr.

Tabulka 1: Hydraulické vodivosti jednotlivych typu puklin a hornin [6]

Datova sada hydraulickych vodivosti — [m/rok]

Hornina objemy

Hloubka do | Melechovsky typ | Koutsky typ Lipnicky typ Ruly
75 18,0 — 9117 54 -9112 1,8 - 9107 0,36 — 9100
150 2,88 — 9217 0,86 — 9212 0,288 - 9207 0,057 6 — 9200
400 0,288 — 9317 0,043 — 9312 0,028 8 — 9307 | 0,005 76 — 9300
600 0,028 8 — 9417 0,008 6 — 9412 0,002 88 — 9407 | 0,000 36 — 9400
800 0,005 4 — 9517 0,001 53-9512 | 0,000 54 — 9507 | 0,000 072 — 9500
vice nez 0,001 08 -9617 | 0,000 324 -9612 | 0,000 12 - 9607 | 0,000 012 — 9600
800 m
Pukliny vertikalni
Hloubka do | Bez rozliseni
horniny
75 14,4 — 4100
150 7,2 —4200
400 7,2 —4300
600 3,6 — 4400
800 1,8 — 4500
vice nez 0,72 — 4600
800 m
Pukliny horizontalni
Hloubka Melechovsky typ | Koutsky typ Lipnicky typ Ruly
150 72,0 — 2200 36,0 — 2207 36,0 — 2212 18,0 — 2217
Tabulka 2: Rozevi‘eni puklin v melechovském masivu [3]
Datova sada rozevieni puklin — [m]
Pukliny vertikalni
Hloubka do | Bez rozliseni
horniny

75 0,2

150 0,2

400 0,1

600 0,1

800 0,1
vice nez 800 m 0,1

Pukliny horizontalni
Hloubka | Melechovsky typ Koutsky typ Lipnicky typ Ruly
150 0,1 0,1 0,1 0,1
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Jednim z tkol prace je navysit pocet materiald v modelu melechovského masivu tak,
aby kazdy element mél ptifazen svij jedine¢ny typ materialu. V této konkrétni iloze to
znamena navyseni poc¢tu materialt z 38 na 37068, coz je pocCet odpovidajici skutecnému

poctu elementli. Timto bude popsana heterogenita modelované melechovské oblasti.

Navyseni po¢tu materidlli bude realizovano zménou obsahu datovych souboru sité
*.msh a souboru materidld *.mtr definuyjicich strukturu a vlastnosti modelu.

Tyto soubory jsou popsany v kapitole 2.1.2 a 2.1.3.

2.2 Zmény Ve vstupnich souborech pied a po navySeni materialt
Dale uvedené ukazky ze soubord *.mtr (popis materiald horniny) a souboru *.msh
(popis modelu sité oblasti) ukazuji vybrané ¢asti vstupnich datovych soubort programu

Flow123D pied navysenim a po pozadovaném navyseni poctu materialti.

2.2.1 Datovy soubor s definici materialta (*.mtr)

Kompletni struktura vstupniho souboru materialti je popsana v sekci 2.1.3. Nasledujici
tadky jsou pro ilustraci ze souboru mm.mtr, ktery je soucasti dodané ulohy. Cislo 38, za
uvozeni sekce materials, zna¢i pocéet definovanych materiald v oblasti. Nasleduje
deklarace prvnich dvou material pfed navySenim po¢ti materialti. Cely soubor *.mtr je

soucasti ptilozené¢ho CD.

Pouzitd konstanta 21 ve druhém sloupci u obou materidl (2200 a 2207) znaci,
ze elementy tvofeny timto typem materidlli tvoii pukliny. U horninového masivu se

¢islo 21 zméni na 31. Hydraulicka vodivost typu materialu je uvedena ve tietim sloupci.

$Materials

38

2200 21  7200.00
2207 21  3600.00

PoZadovany vysledek zmény souboru *.mtr po zvySeni pocti materiald:
$Materials
37068
22000001 21 20283
|

|
22000531 21 13325
22070001 21 271041
|

|
22070189 21 18750
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Pivodni material je rozkopirovan tolikrat, kolik elementli bylo danym materidlem
tvofeno. Za jeho Ciselné oznaceni je ptidané Ctyfmistné Cislo (siln€ zvyraznéno), které
oznacuje pofadové ¢islo kopie a v kombinaci s pivodnim ozna¢enim materialu vytvari
jednoznacny identifikator materidlu. Ze souboru po uprave vyplyva, Ze materialem 2200

bylo tvofeno 531 elementt, protoze nejvyssi oznaceni je 22000531.

Pivodni model masivu je znacné homogenni, a proto pii pfifazovani jedineéného
materialu kazdému elementu v siti vynasobime hydraulickou vodivost nahodnym ¢islem

z logaritmicko-normalniho rozdéleni. Tim se dosahne heterogenita prostiedi.

NET Framework neobsahuje generator, ktery by generoval ¢isla z logaritmicky-
normalniho rozd€leni. Zato ale umoziiuje generovat pseudonahodna cisla
z rovnomérného rozdéleni. Bylo tedy vyuzito Box-Mullerovy transformace, ktera se
vyuziva k transformovani pseudondhodnych ¢isel do cisla z gaussova rozdéleni.

Pievedena ¢isla byla nasledné transformovana do logaritmicko-normalniho rozdéleni.

Predpokladejme, ze x1 a x2 jsou pseudondhodna Ccisla. Pak Box-Mullerova

transformace ma takovyto tvar:

Y, =+/—2xIn(X,) xcos(2x 7 x X,)
Y, =+/—2xIn(x,) xsin(2 x 7 x X, )
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2.2.2 Datovy soubor s definici sité (*.msh)
V souboru *.msh bude ménéno u kazdého elementu ¢islo materidlu na nové
vygenerované. Piiklad predstavuje deklaraci prvnich dvou elementd vstupniho souboru

*.msh pfed zvySenim poc¢tu materialt.

Element 0 je tvofen materidlem 2212 a uzly 2129, 277, 150 a obdobn¢ element 1 je

tvofen stejnym materidlem, popsan uzly 278, 2129 a 277.

$Elements

37068
0 2 2 2212 2212 2129 277 150
1 2 2 2212 2212 278 2129 277

Pozadovany vysledek zmény souboru *.msh po zvySeni poctii materiala:

$Elements
37068
0 2 2 22120001 22120001 2129 277 150
1 2 2 22120002 22120002 278 2129 277
Kazdy element ma nyni pfifazen svij jedinecny material. V datovém souboru sité *.msh
je k ptivodnimu materialu pfidano ¢tyfmistné ¢islo uréujici potfadi vyskytu materialu

V ramci souboru. Obdobné¢ jsou ocislovany vSechny materidly v souboru sité (*.msh).
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3 Prostredi pro vyvoj programi

K zvySeni poc¢tu materiall v modelu melechovského masivu budou vytvofeny dva
programy — ,,Flow parser” a ,,Generate random numbers®. Prvni program zvySujete
pocet material na skutecny pocet elementt tim, ze upravi soubory *.msh a *.mtr.
Druhy program vyuzije vystupu z programu ,,Flow parser a zméni hydraulické

vodivosti materialt v souboru *.mtr.

K vyvoji aplikaci bylo pouzito vyvojové prostiedi Microsoft Visual Studio 2010
Ultimate. Jedna se o nejnovéjsi a nejvyssi verzi tohoto integrovaného prostiedi. Tento
produkt je mozné nainstalovat pouze na operacni systém Microsoftu, Windows.
Na obrazku 1 je mozné vidét vyvojové prostiedi s otevienou naprogramovanou aplikaci
,Flow parser*.

= X )

0 Flow-parser - Micrasoft Visual Studio = Y _— .
Fle Edit View Project Buld Debug Team Data Format Jools Archiecture Test Apahze Window Help
TEST -

(54 #
x

openMTR Click

Occurs when the component is clic..

Obrazek 4: Microsoft Visual Studio 2010 Ultimate s otevienym projektem ,,Flow
parser¢

Jazyk C# je komplexni moderni, Cist¢ objektové orientovany programovaci jazyk.
Vychazi z jazyka C/C++, ale v mnohém ma blize k jazyku Java. Aplikace postavené

na tomto jazyce vyzaduji .NET framework.
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Vybrané vlastnosti jazyka

e Podpora vicenasobné implementace rozhrani, ne vsak vicenasobné dédi¢nosti

e Automaticka sprava paméti — Garbage collector

e Zpracovani vyjimek (exceptions) — =zachytavani chybnych stavii pomoci
klicovych slov try, catch avoliteln€¢ finally.

e Podpora spravy verzi, atributové programovani

e Komponentové programovani

3.1 Program pro zvySeni po¢tu materiala v modelu — Flow parser

Pro zvyseni poctu materidli v modelu byl vytvoifen novy program s ndzvem ,,Flow
parser®. Vstupem do programu jsou dva datové soubory zadané uzivatelem — vstupni
soubor sité (*.msh) a materiald (*.mtr) programu Flow 123D. Program tyto soubory
nacita a ziskava kompletni informace o struktufe modelu sité¢ véetné vlastnosti vSech

elementu a materialq.

Vystupem programu jsou dva nové datové soubory, stejného typu jako nacitané
soubory, s navySenym poc¢tem materiali na skuteény pocet elementi. Kazdy element
sit¢ ma tedy pfifazen svij vlastni jedineény material. Pocet typd materiali odpovida
poctu elementl. Nové vzniklé materidly v souboru *.mtr jsou vygenerovany tak,
aby vlastnosti vSech elementl, definované typem pfifazeného materialu, zastaly

nezmeneéné.

Model snavySenym poétem materiald je ve stejné mife homogenni jako model
definovany nacitanymi soubory. Takto pfipravend data budou dale zpracovédna

programem ,,Generate random files* popsanym dale v této praci.

3.1.1 Zmény v datovychsouborech pied a po navysSeni materialt
programem
Nasleduje porovnani vybranych ¢asti datovych souboru sité (*.msh) a materiala (*.mtr)

pred navysSenim poctu materiali programem a po navyseni poctu materiald.
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Definice prvnich dvou typl materidll hned ze zacatku souboru S definici materidlii

(*.mtr), soubor nacitany programem

$Elements

38

2200 21  7200.00
2207 21  3600.00

Nové vygenerovany soubor sité¢ na zékladé nactenych dat z piivodniho souboru sité

$Elements

37068

22000001 21 7200
|

|
22000531 21 7200
22070001 21 3600
|

|
22070189 21 3600

Pocet typti materiali byl zvySen na skute¢ny pocéet materiali v modelu. Hydraulické
vodivosti zlstaly nezménény. Tim se vystup 1i§i od pozadované¢ho vysledku

definovaného v kapitole 3.1.1.

Na zaklad¢ tohoto souboru sité se zvySenym poctem materidlli je mozné nasledné
generovat vetsi mnozstvi soubori sité s jiz upravenou hydraulickou vodivosti. K tomu

ucelu byl vytvofen jiz zminény program ,,Generate random files*.
Porovnani souborti *.msh pfed a po béhu programu ,,Flow parser*.
Vypis prvnich dvou elementli z ptivodniho souboru sité

$Elements
37068
0 2 2 2212 2212 2129 277 150
1 2 2 2212 2212 278 2129 277
Vysledny soubor sité uloZeny programem po zpracovani predanych informaci o modelu
sité.
$Elements
37068
0 2 2 22120001 22120001 2129 277 150
1 2 2 22120002 22120002 278 2129 277
Z ptikladu je patrné, ze datovy soubor s definici sit€¢ odpovidd pozadavkiim na zvySeni

poctu materialt.
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3.1.2 Manual k programu Flow parser
Po spusténi programu se otevie hlavni okno se tfemy tlacitky a dvéma ukazateli

pribéhu — obrazek 5.

-

o' Flow parser { = ||§| thw

‘ Open MTR ‘

Obrazek 5: Okno programu Flow parser ihned po spusténi

V pocateéni fazi po spusténi programu nema uzivatel jinou moznost, nez kliknout
na jediné aktivni tlaitko ,,Open MTR*. To otevird dialogové okno s moznosti vybéru
soubort s ptiponou *.mtr. Thned po potvrzeni vybéru souboru zacina jeho nacitani,
program ziskava informace o typech materialti a jejich vlastnostech v tomto souboru
definovanych. Pribéh zpracovani tohoto souboru je indikovan ukazatelem zpracovani

umisténym hned vedle tlacitka.

Jestlize zpracovani dopadlo uspésné, tlacitko ,,Open MTR* zaSedne a tlacitko ,,Open
MSH* bude aktivni. Uzivateli je po kliknuti na druhé tla¢itko umoznéno vybrat soubor
s ptfiponou *.msh. Obdobné jako v piedchozim piipadé, po jeho vybéru zalina
zpracovani programem, priib&h zpracovani je indikovan ukazatelem zpracovani.

Treti tlacitko ,,Stop process® je aktivni pii zpracovavani nékterého ze souborl

a Vv pfipad¢, ze by program pracoval nestandardné, pak je mozné cely proces kliknutim

na toto tlacitko ukondit.

Po uspésném nacteni souboridl jsou vygenerovany dva soubory — datovy soubor sité
a materiali. Ty prebiraji nazvy soubortt poskytnutych uzivatelem jako vstup

do programu. Puvodni soubory jsou doplnény o piiponu *.original.
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Obréazek 6 ukazuje stav programu po UspéSném zpracovani a vygenerovani datovych

souboril. Cel4 tato operace trvala na osobnim pienosném pocitaci méné nez 5Ss.

i |
o-' Flow parser @@ﬂ
o = =

| .

Obrazek 6: Okno program Flow parser pri Gspé$ném zpracovani soubori

Popis vybranych soucasti kodu tvorici tento program je uveden jako ptiloha B.

3.2 Program pro zajisténi heterogenity modelu — Generate random files

Pro zvySeni heterogenity modelu byl vytvofen program ,,Generate random files®.
Software umoziuje zmeénit hydraulické vodivosti jednotlivych typll materiald a tim
vytvofit z homogenniho model heterogenni. Pro mozné analyzy rizik pomoci metody

Monte Carlo je mozné vygenerovat sadu téchto vstupnich soubor.

Vstupem do programu je datovy soubor materialt,, ktery je vygenerovan programem

,,Flow Parser*.

Program ,,Generate random files* nacitad datovy soubor materialli vybrany uzivatelem
asoustiedi se na jedinou vlastnost naétenych materiald — hydraulickou vodivost.
Pivodni hydraulickou vodivost zméni vynasobenim nahodného ¢isla z logaritmicko-
normalniho rozdéleni. V praci [9] je uvedeno, Ze toto rozdéleni popisuje prave
hydraulickou vodivost hornin. Pro generovani nahodnych ¢isel znormovaného
normalniho rozdéleni je vyuzito Box-Mullerovy transformace, kterd je nasledné

pretransformovana do logaritmicko-normalniho rozdéleni.

Upravena data ulozi do nového souboru. Kazdy nové vygenerovany soubor je ulozen
donové slozky pojmenované Ctyfmistnym cCislem. Néazev zafina na cisle ,,0001°

a s kazdou novou slozkou vzrista o jednicku.
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3.2.1 Soubor materialu

Prvni tfi materialy ze souboru vygenerovaného programem ,,Flow parse®.

$Materials

37068

22000001 21 7200

22000002 21 7200

22000003 21 7200

Z uvedené Casti souboru je vidét, Ze byt pocet materidlii byl rozsifen na skutecny pocet
element (37068), tak homogennost modelu se nezménila. To indikuje opakujicici

se hydraulicka vodivost s hodnotou 7200 m/rok.
Stejné materialy u nové vygenerovaného souboru programem ,,Generate random files,

$Materials

37068

22000001 21 3969
22000002 21 13980
22000003 21 3593

3.2.2 Manual k programu Generate random files
Uvodni okno programu (obrazek 7) obsahuje dvé tlagitka a ukazatel priibdhu generovani
souborll. V dolni pravém rohu je editovatelné pole, které indikuje, kolik soubord

materiali bude vygenerovano.

[ '
o= Generate randon files —= ﬁ

‘ Open MTR ‘

Number of files to be generated 100 =

Obrazek 7: Okno programu Generate random files
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Uzivatel by po spusténi programu mél urcit kolik datovych souborii chce vygenerovat.
Defaultni hodnota je nastavena na jeden soubor. Z obrazku 7 je vidét, ze bude

generovano sto soubort.

V dalsim kroku uzivatel vybira soubor materiald, kliknutim na tlacitko ,,Open MTR*
se otevird dialogové okno, které umoznuje zvolit soubor pouze s piiponou *.mtr.
Okamzit¢ po potvrzeni vybéru uZzivatelem zacind program Cist data o materidlech

oy e

upravenu hydraulickou vodivost.

Cely prubéh zpracovani je mozné kdykoli prerusit tlacitkem ,,Stop process®, které je
aktivni v prubéhu zpracovani. Prib&éh zpracovani je opét patrny z listy prabéhu

zpracovani.

Stav programu po uspéSném vygenerovani vSech soubord ilustruje obrazek 8.

Vygenerovani 100 datovych soubort sité trvalo na osobnim pocitaci zhruba 42s.

o= Generate randon files @@éj

‘ Open MTR ‘ .

Number of files to be generated 100

L

.

Obrazek 8: Okno program Generate random files po G$pésném vygenerovani
soboru

~r o7

Popis vybranych soucasti kodu tvorici tento program je uveden jako ptiloha C.

28



4 Vypocetni jednotka, cluster Hydra
V¢étsi mnozstvi uloh nelze jednoduSe feSit na osobnich pocitacich. Pro tyto ucely
disponuje  Ustav novych technologii Technické univerzity Liberec vypocetnim

clusterem s nazvem ,,Hydra“.

V ramci bakalaiské prace bylo zapotiebi vypocist 100 uloh transportu s rozdilnymi
vstupnimi daty, které byly vygenerovany pomoci softwaru ,,Flow parser a ,,Generate
random files“. ProtoZe kazda uloha by byla velmi ¢asové naro¢na — fadové hodiny, bylo
vyuzito clusteru Hydra, kdy kazdé tiloha byla feSena paralelné na jednotlivych jadrech

clusteru.

Celkova vypocetni kapacita clusteru je 82 jader (58 CPU). Opera¢nim systémem
bézicim na Hydfe je Linux CentOS verze 5.4 [10]. Aktualni zatéz clusteru je k dispozici

online na http://hydra.kai.tul.cz/ganglia/.

K Hydfe je mozné piistupovat vzdalené¢ pomoci programu PuTTY nebo klienta

s podporou SFTP (WinSCP) pro nahravani soubort.

Detailni parametry vypocetniho clusteru Hydra jsou uvedeny na strdnkéch

http://www.nti.tul.cz/cz/Hydra/techdetails.

4.1 Komunikace s vypocetnim clusterem
K vypocetni jednotce neni mozné fyzicky pfistupovat. Jedinou moznosti jak s clusterem
komunikovat (vytvafet adresare, kompilovat programy, spoustét vypocty...), je vzalené

pomoci zabezpeceného protokolu SSH.

Vzdalené piipojeni K systému je mozné realizovat pomoci programu PuTTy. Jedna se
0 multiplatformni emulator terminalu. Podporuje fadu sitovych protokolti jako jsou
SSH, Telnet, Rlogin a raw TCP. Program je S$ifen pod svobodnou licenci MIT

(Massachusetts Institute of Technology).

Pti realizaci prace se PuTTy vyuziva k pfipojeni systému na bazi unixu, ktery
je nainstalovan na univerzitnim clusteru Hydra. Je vyuzivan napiiklad ke kompilaci

programu Flow123D, spousténi nejriznéjsich skriptti a davek k provedeni vypocti.

Po spusténi programu PuTTYy se otevie konfiguracni okno (obr. 9). Z obrazku je patrné,

ze k pfipojeni k serveru hydra.kai.tul.cz byl pouZit protokol SSH a portu ¢islo 22.
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[ |
v compre I =
Category:
5--Session | Basic options for your PuTTY session |
¢ ‘~Logging ) .
& Terminal Specify the destination you wantto connectto
- Keyboard HostName (or IP address) Port
- Bell hydra.kaitul.cz 22
B--V&.i.n':(jeo?”es Connection type: ) ) .
((JRaw ()Telnet ( JRlogin @ 8SH () Serial
- Appearance
-~ Behaviour Load. save or delete a stored session
- Translation .
. Selection Saved Sessions
- Colours
&-Connection Default Seftings Load
ll;)ata hydra kaitul cz =
et
e
- Sernal
C_Iose window on exit .
() Always () Never (@) Only on clean exit

|

Obrazek 9: Hlavni konfigurac¢ni dialog programu PUuTTY

Potvrzeni tlacitkem ,,Open” vyvola terminalové okno s pozadavkem na uzivatelské

jméno a nasledné i heslo, terminalové okno po tspéSném piihlaseni ukazuje obrazek 10.

.

£ martin.pelak@hydra:~

login as: martin.pelak
martin.pelak@hydra.kai.tul.cz's password:

Last login: Sat Apr 23 01:59:58 2011 from dl132.kolej.tul.cz
Rocks 5.3 (Rolled Tacos)
Profile built 08:15 04-Aug-2010

Kickstarted 10:41 04-Aug-2010
[martin.pelak@hydra ~]$ l

-

Obrazek 10: Terminalové okno po uspé$ném prihlaseni (barvy obrazku byly

dodate¢né zinvertovany)
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4.2 Nahrani soubori na vypocetni cluster
Pro pienos souborti na cluster je mozné pouzit jakykoli souborovy manager S podporou

protokolu SFTP (Secure FTP over SSH). Na server neni mozné se piipojit jen pomoci

vvvvvv

Pro pfipojeni byly pouzity néasledujici udaje:

Host name: hydra.kai.tul.cz

Port: 22

A pridé€lené uzivatelské jméno a heslo spravcem serveru.

Ptiklad spravné vyplnénych udajia v programu WinSCP je vidét na obrazku 11.

WinSCP Login o S

Session Session
- Stored sessions Hostname: Port number:
Environment - =
T ; hydra kai.tul.cz 22 1=
i Directories
S5H . ) = 4
Preferences LEEIETE: Password:

martin.pelak sssssene

Private key file:

Protocol

Eile protocol: SFTP - A”OW SCP fallback

["] Advanced options

[T [ — oo ] [sve ] [Looe ]

Obrazek 11: Okno programu WinSCP po spusténi
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5 Priprava dat pro vypocet transportu v heterogennim prostiredi

Matematicky model popisujici melechovsky masiv, ktery je soucasti vychozi ulohy, je
znaén¢ homogenni. Cilem pfipravy vstupnich dat pro vypocet je pfipravit sadu
pozadovaného mnozstvi uloh S heterogennim modelem horninového masivu.
Heterogenity bude dosazeno zvySenim poctu materidld a simulovanim velikosti
hydraulické vodivosti z logaritmicko-normalniho rozd€leni ve vstupnich datovych

souborech mm.mtr a mm.msh.

Pocateénim krokem V procesu pfipravy sady uloh je navySeni poctu materidli
ve vychozi tloze. Toho bylo dosazeno programem ,Flow parser”. Program zvysuje
poCet materiali na skuteny pocet elementi. Nové vygenerované materialy jsou
pfifazeny vSem elementim a maji stejnou hydraulickou vodivost jakou mél element

pred Gpravou programem ,,Flow parser*.

Vsechny ulohy budou obsahovat kompletné identické vstupni soubory az na datovy
soubor s definici materiali *.mtr. Kazda tloha bude mit jedine¢ny soubor *.mtr. Pocet
materiald v kazdé uloze bude stejny, jediny rozdil bude v hydraulické vodivosti

materiala.

Program ,,Generate random files byl naprogramovan, aby ze souboru materiald
mm.mtr s navySenym pocétem materiald generoval libovolny pocet datovych soubort
s upravenou hydraulickou vodivosti vSech elementi. Kazdy datovy soubor *.mtr
vygenerovany timto programem je uloZen do svého jedinecné pojmenovaného adresaie
(0001, 0002....).

Z divodi optimalniho vytiZzeni vypocetniho cluster je doporuceno, aby se ulohy
spoustély pomoci planovace uloh, tim je program Sun Grid Engince (SGE). Nami
pozadovany vypocet musi byt zapsan do skriptu a nasledné piedan planovaci tuloh.
Skript musi byt obsazen v kazdé slozce tulohy. Stru¢ny popis takového scriptu

je proveden v kapitole 6.1.

PoZadovaného poctu sta uloh bude dosazeno rozkopirovanim ulohy S navySenym
poctem materidlli, kterd byla doplnéna o skript pro pfidani do planovace uloh. Po
hromadném vytvotfeni kopii popsané tlohy bude kazda slozka tlohy dale doplnéna

0 soubor s definici materiald mm.mtr, ktery je pro kazdou tlohu jedinecny.
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Rozkopirovani tilohy je mozné dosahnout pfimo na vypocetnim clusteru pomoci nize
uvedeného skriptu. Nahrani tlohy bylo realizovano pomoci programu WinSCP. Skript

pro rozkopirovani souboru byl spustén prostfednictvim programu PuTTYy.

for i in {1..100};
do

printf -v path '$04d' "$i"; cp -R ./uloha ./S$Spath;
done

Tento skript napsany pro unixovy shell — bash piedpoklada v aktualnim adresafri
existenci slozky s nazvem ,,uloha“. Tu rozkopiruje vcetn¢ jejiho obsahu (stokrat) do

aktudlniho adresare. Jednotlivé slozky tloh jsou pojmenovany ¢iselnym nazvem (0001
az 0100).

Z programu ,,Generate random files” bylo vygenerovano sto slozek (0001 az 0100).
Kazda ze slozek obsahuje soubor mm.mtr s navySenym poc¢tem materiali a upravenou
hydraulickou vodivosti. Nazvy slozek rozkopirovanych uloh a slozek vygenerovanych
programem ,,Generate random files* jsou shodné. VSechny slozky byly pfekopirovany
na vypocetni cluster ,,Hydra* pomoci souborového manageru WinSCP tak, aby doSlo

K jejich slouceni s rozkopirovanymi tlohami.

5.1 Davkovy soubor flow.sh pro vypocet ulohy transportu kontaminanti
Jedna se o bash script, ktery obsahuje instrukce pro spusténi programu Flow123D.
Soubor flow.sh obsahuje cestu k programu Flow123D doplnénou o parametry ,,-s*

a,flow t.ini‘“. Po spusténi scriptu dojde ke spusténi vypoctu ulohy.

#!/bin/bash

#

#$ -cwd

#S -3 vy

#$ -S /bin/bash
#

S{HOME}/flowl23d/branches/1.6.0 modular/bin/flowl23d -s
flow t.ini
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5.2 Hromadné predani vypoéti planovadi uloh
Ptidavani vSech vytvotfenych uloh do fronty planovace uloh SGE bylo dosazeno
vytvofenim bash skriptu ,,davka.sh®. Skript prochazi vsechny podslozky tloh. V téchto
podslozkach hleda soubor ,flow.sh®. Pfi Gspé€$ném nalezu souboru ptida wlohu
K vypocteni do fronty programu planovace. Samotné piidani ulohy do fronty je
vykonavéano pomoci ptikazu gsub.
Nésleduje seznam parametrii ureny pro SGE

e -cwd — vystup bude zapsan do aktuadlniho pracovniho adresare

e -3 vy — spoji vystupni soubor se souborem chybovym, vystupem je tedy jeden

soubor

e -5 /bin/bash —specifikujeme interpret scriptu

!/bin/bash

# soubor umistit do adresare ve kterem jsou adresare s ulohami
# nemusi byt nutne ocislovane - skript si poradi i se jmeny

#

# jmeno davkoveho souboru
BF="flow.sh"

# QSUB

# -J vy spojit stdout a stderr do jedineho vystupu (jinak
generuje dva samostane logy)

# —-cwd pri spusteni jobu zmenit working dir na adresar, ve
kterem byl spusten QSUB!

# -b vy ber nasledujici parametr jako jmeno binarky ke spusteni
# -S /bin/bash pro shell pouzij toto

for file in *; do
if [ -d "S$file" ]; then
echo "Submit: S$file/SBE"

# uloz si aktualni pracovni adresar
wd="pwd"

cd $file
gsub -j y -cwd -S /bin/bash $BF

#vrat se zpet
cd Swd

done
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Vsechny pfipravené slozky k vypoctu véetné skriptu ,,davka.sh® ukazuje obrazek 12.

V jeho pravé ¢asti je vidét detailni vypis souboril jedné slozky.

Skript ,,davka® je mozné spustit pomoci ptikazu sh davka.sh.

/. 0001
I 0002
| 0003
| 0004
/. 0005
| 0006
| 0007
/. 0008
/. 0009
| 0010
I 0011
I 0012
. 0013
| 0014
I 0015
I 0016
| 0017
| 0018
I 0019
I 0020
I 0021

I 0022
I 0023
I 0024
I 0025
I 0026
I 0027
I 0028
I 0029
/. 0030
I 0031
I 0032
| 0033
I 0034
I 0035
I 0036
I 0037
| 0038
| 0039
I 0040
| 0041
| 0042

0043
0044
0045
0046
0047
0048
0049
0050
0051
0052
0053
0054
0055
0056
0057
0058
0059
0060
0061
0062
0063

0064
0065
0066
0067
0068
0069
0070
0071
0072
0073
0074
0075
0076
0077
0078
0079
0080
0081
0082
0083
0084

)

& davka

0085
0086
0087
0088
0089
0090
0091
0092
0093
0094
0095
0096
0097
0098
0099
0100

-

& flow
flow.sh.01811
flow.sh.01875
flow_t
flow123
flowl23.m
mm.bcd
mm.bct
mm.ict
mm
1 mm
4 mm
mm.ngh
mm_f.pos
mm_f
mm_t.pos

mm_t.pos_zkouska

Obrazek 12: Struktura vstupnich dat pro vypocet
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6 Zpracovani vypoctenych dat

Vsechny vysledky vypocth uloh transportu jsou ulozeny ve vystupnich souborech
mm_f.pos, mm_f.txt a mm_t.pos. Soubory mm_f.pos a mm_f.txt popisuji proudéni
podzemni vody v melechovském masivu. Tyto soubory nebudou vyuzity pro dalsi ¢asti
analyzy. Soubor mm_t.pos obsahuje hodnotu koncentrace na jednotlivych elementech

oblasti v ¢asovém rozpéti 0 — 50 000 let odstupniovanych po 5 000 letech.

Okrajova podminka modelu je uvazovana Vv bezrozmérnych jednotkach (je definovéana
hodnotou 1 000 000) a vysledné koncentrace kontaminantu na elementech jsou

uvazovany v jednotkach ppm (part per milion) ptivodni hodnoty okrajové podminky.

6.1 Vybér povrchovych elementi

Pii zpracovani vysledkil vypocti se budeme soustfedit na vyznamné tj. povrchové
elementy modelu. Povrchové elementy jsou vyznamné predev§im z mozného diivodu
prechodu radioaktivnich prvkl do biosféry. Seznam povrchovych elementl je soucasti

ptilohy D této prace.

Pro ziskdni koncentraci vztahujicich se k povrchovym elementim byl vyuzit program
S nazvem ,,Program na Upravu soubort®, ktery vznikl jako ro¢nikovy projekt a jeho

autorem je Pavel Tregl [7].

Software pfijima jako vstup seznam vyznamnych elementd v podob¢ textového souboru
a nasledné slozky uloh, které obsahuji vystupni soubory z programu Flow 123D.
Program na upravu souborti dokaZe zpracovat pouze slozky pojmenované dvoumistnym

¢islem od 01 do 50.
Po zadani vSech potiebnych udaji program vybira vyznamné elementy S jejich
koncentraci a hodnoty koncentrace daného elementu vzestupné setiidi. V ptipadé

uspéSného  zpracovani  programem pak kazdd dloha obsahuje  soubor

mm_t.pos_zkouska.txt se setfidénymi daty.
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|£:| Program pro tpravu soubord C=mi=y X~

Soubor Pomoc

elementd:

Nacteni souboru s Cisl

Soubaor je nacten.

Vybér adresare se sloZzkami 01-50:
Odebrat

Vfypis zpracovani:

Obrazek 13: Program pro tpravu soubori

6.2 UloZeni koncentraci elementi v ¢ase z vice uloh
Pii dal§im zpracovani souborti byl pouzit program s nazvem ,,Uprava vstupnich dat,

ktery je soucasti diplomové prace Zdenka Salaby [8].

Tomuto programu je jako vstup piedavana sada adresaitu, nejcastéji vypoctenych tloh
po aplikaci programu (Program na tpravu soubortl). Program prochdzi ptedané slozky
ahleda textové soubory mm_t.pos_zkouska.txt, které by mély byt soucdasti kazdé

slozky.

Ze vsech nactenych soubort vybira jednotlivé povrchové elementy a jejich koncentrace
ve vSech casovych krocich. Kazdému elementu je vyhrazen zvlaStni soubor, ktery
obsahuje vzestupné setfidéné koncentrace ze vSech vypoctenych uloh Vv jednotlivych
zaznamenanych cCasovych okamzicich. Vypoctené koncentrace zkazdé tulohy jsou

V souboru oddé€leny vzdy ¢islem elementu.

Vsechny vygenerované soubory jsou uloZeny ve slozce HelpFiles.
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¢& Uprava vstupnich dat - D:\Documen‘tsLschool\bakaIﬂrka\hyﬂra—zaloha\upravena\OOl\mm_t.pos_zkouska.m-

1

Soubor O aplikaci

15073 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 D:\Documents\_school\bakalarka\h® »
15073 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 D:\Documents\_school\bakalarka\h
15073 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 D:\Documents\_scheol\bakalarka\h
15073 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 D:\Documents\_school\bakalarka\h =
15073 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 D:\Documents\_schoohbakalarka\f
15073 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 g;k?gﬁmggﬁtipﬁmﬁgaﬁ
15073 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 DADocHmeNt\ sehoohbotbr i
15073 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 DA\Documents\._schoolbakalarkalh
15073 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 DADocamentst_schoolbakaarka\r
15073 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 D-\Documents\_schoobakaarka\fr
15073 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 DA\Documents\_school\bakalarka\fy
15073 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 D-\Documents\_schoohbakalarka\hr
15073 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 D-\Documents\_schoolbakarkalhr
15073 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 D:\Documents\_school\bakalarkalr
15073 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 D:\Documents\_school\bakalarka\b
15073 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 D:\Documents\_school\bakalarka\h
15073 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 D:\Documents\_school\bakalarka\h
15073 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 D:\Documents\_school\bakalarka\h
15073 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 D:\Documents\_school\bakalarka\h
15073 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 D:\Documents\_school\bakalarka\h
15073 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 D:\Documents\_school\balalaria\fr
15073 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 D:\Documents\_school\bakalarka\
15073 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 0,000000 D-\Documentsh_school\bakalarka\fr -

< [l

3

Obrazek 14: Program na upravu dat po uspé$Sném zpracovani dat

Nacteni vSech sta soubord mm_t.pos_zkouska.txt trvalo programu 30 sekund. Nasledné

vygenerovani vystupt pak 58 sekund.
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6.3 Pretfidéni zpracovanych dat

Vypoctena data byla postupné upravena a vyselektovana aplikaci programt ,,Program
na Gpravu soubort a ,,Uprava vstupnich dat“. ProtoZe extrahovana data nejsou
ve vhodném formatu k vykresleni pravdépodobnostnich grafti koncentraci radioaktivni

latky na vybranych elementech, je nutné data dale rozttidit.

Pro tyto ucely byl vytvofen novy program ,Distribution function®. Tento program
postupné nacita vSechny soubory Sortedfile<poradove-cislo>.txt ulozené ve slozce
HelpFiles. Data v kazdém souboru pfetiidi a ulozi do slozky HelpFiles/csv pod nazvem

Sortedfile<poradove-cislo>.csv.
Obecna struktura nacitaného souboru Sortedfile<poradove-cislo>.txt.

<cislo-materialu>
<koncentrace-0> — koncentrace v 0-tem ¢asovém kroku
|
|
<koncentrace-n-1> — koncentrace v n-1 ¢asovém kroku
<koncentrace-n> — koncentrace v n-tem ¢asovém kroku

Obecna struktura vystupniho souboru Sortedfile<poradove-cislo>.csv

0.005, <koncentrace-0>, ... <koncentrace-n-1>,<koncentrace-n>
|

|
0.995, <koncentrace-0>, ... <koncentrace-n-1>,<koncentrace-n>

Ukéazka mozné podoby souboru Sortedfile obsahujici koncentrace na elementu 3778
ziskané ze tii vypoctenych tloh postupnou selekci dat za pomoci programi na Gpravu

dat.

Sortedfile<poradove-cislo>.txt Sortedfile<poradove-cislo>.csv
3778 0.005, 0.000000, 0.000000, 0.000000
0.000000 0.335, , ,

0.665, 0.138966, 0.100964, 0.133367
0.138966 0.995, 0.245692, 0.334146, 0.584510
0.245692
3778
0.000000

0.100964
0.334146
3778

0.000000

0.133367
0.584510
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Z kazdého jednotlivého souboru je pak mozné vykreslit pravdépodobnosti graf pomoci
programu Excel ¢i Matlab. Vykresleni pravdépodobnostnich grafii na vybranych

vyznamnych elementech nasleduje v kapitole 7.

Okno programu ,,Distribution function® ihned po spusténi je vidét na obrazku 15.

Obsahuje dvé¢ tlacitka a ukazatel pribéhu zpracovani soubort.

-

o' Distribution function {' = | = ‘i&r

folder

‘ Open HelpFile ‘

e

Obrazek 15: Program ,,Distribution function* v piivodnim stavu po spusSténi

V pocateéni fazi uzivatel nema jinou moznost nez kliknout na tlacitko ,,Open HelpFile
folder“. Tim je vyvolano dialogové okno, které umoziuje vybrat umisténi slozky
obsahujici textové soubory pro pfettidéni. Okamzit€¢ po potvrzeni vybéru uzivatelem
je nacitan prvni soubor. Ten je pfetfidén a ulozen do noveé vytvoiené slozky ,.csv*.
Nézev nové vygenerovaného souboru se od nazvu zdrojového souboru odliSuje pouze
piiponou *.csv.

Obdobné¢ jako u ostatnich programti je mozné kdykoli cely pribéh zpracovani pierusit
stisknutim tlacitka ,,Stop process®, které je aktivni v pribéhu zpracovani. Pribé¢h

zpracovani je opét patrny z listy prib&hu zpracovani.

Stav programu po Uspé€Sném zpracovani a vygenerovani novych soubord ilustruje
obrazek 16. Ptetfidéni 100 soubord urcenych jako datovy zdroj pro vykresleni

pravdépodobnostnich grafii trvalo na osobnim pocitaci necelych 32 s.

40



‘ Open help fle ‘ . =

‘ Stop ‘

Obrazek 16: Okno programu Distribution function po zpracovani soubori
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7 Pravdépodobnostni grafy koncentrace radioaktivni latky

Z vypoctenych dat je mozné sestavit pravdépodobnostni grafy koncentrace radioaktivni
latky. Ty udavaji pravdépodobnost s jakou koncentrace bude stejna nebo nizsi nez nami
zvolend. Mohou byt sestaveny pro jakykoli element modelu melechovského masivu, nés

vSak predevsim zajimaji povrchové elementy.

7.1 Vyznamné elementy

Jako vyznamné elementy byly zvoleny nasledujici tfi povrchové elementy:

e 3873
o 115-7981; 4428; 459 m.n.m.
o 1967 —7821; 4537; 460 m.n.m.
o 2505 -7880; 4497, 298 m.n.m.
o 3744 -7826; 4417; 389 m.n.m.

o 1966 — 7870; 4258; 463 m.n.m.
o 1964 —7701; 4384; 464 m.n.m.
o 1967 —7821; 4537; 460 m.n.m.
o 3744 —7826; 4417; 389 m.n.m.

o 3751 —7953; 4546; 380 m.n.m.
o 1967 —7821; 4537; 460 m.n.m.
o 2505 —7880; 4497; 298 m.n.m.
o 115-7981,; 4428; 459 m.n.m.

Dale byl vybran jeden element, ktery neni povrchovy, ale je na preferencni cesté

e 19768
o 1337 -6279; 4619; -95 m.n.m.
o 2453 -6148; 4350; 417 m.n.m.
o 5336 -6101; 4578; 186 m.n.m.
o 3297 —6148; 4350; -89 m.n.m.

Kazdy z vybranych elementt je tvofen ¢tyifmi uzly a vSechny uzly jsou doplnény o své

soufadnice. Tyto elementy byly zvoleny z diivodu zjisténi vyssi koncentrace.
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7.2 Vykresleni pravdépodobnostnich grafi

K vykresleni pravdépodobnostnich grafii byl pouzit program MATLAB, vyvinuty
spole¢nosti MathWorks.

MATLAB (matrix laboratory) je prostiedi pro numerické vypoClty a programovaci
jazyk. MATLAB umoznuje manipulaci s maticemi, modelovani, pocitatové simulace,
analyzu a prezentaci dat, méfeni a zpracovani signall, implementaci algoritmi, navrhy
fidicich a komunikacnich systémi a propojeni s dal§imi programy napsanych v jinych

jazycich zahranujici C, C++, Java a Fortran.

Vykresleni graft je realizovano skriptem, ktery je uveden jako ptiloha A. Skript nacita
vybrany soubor *.csv z aktivniho adresaie (nutno nastavit manualné na,,HelpFiles/csv®)
a vykresluje pravdépodobnostni graf. Dale do proménnych Q50, Q75 a Q95 uklada
hodnoty kvantily v 50, 75 a 95%. Obrazek 17 ukazuje program MATLAB po spusténi
skriptu.

4 MATLAS 7.11.0 26105 T R e SN S SRR . o, | =10
file Edit Debug Parallel Deskiop Window Help

© |® o) B | @ Current Foldes| D:\Documents\_school\b: ka\hy \HelpFiles-povrch v | ®

Shortcuts 2 How to Add # What's New

Current Folder w0 * x| Command Window ~ 02 x| Workspace “poex
« csv . P set(p, ' r',[1,0.4,0.6],'Linewidtn’, 3) ~ =% W& Stack G2 Novalid plots for: Q50 +
Nome Bombucnince =ET) Name Valve
%3 SortedFiled.csv + || Fte Edit View Insert Tools Desktop Window Help N g0 20000e-06
%) SortedFilel.csv NEdL NS00 3 08 =0 I:iQ7§ 8.1500e-05
) SortedFile2.csv et B el bl EQ@) 00076
%) SortedFile3.csv Distribucni funkce n: «mgg double>
& SortedFiled.cov s 8 <1x100 double>
% s T [ 8 data <100x12 double>
3 SortedFile5.csv o H By :
S ;one:;' ?;“V i Hleg 189.0052
St 09 f-- ; i i ip NorthEast
3 SortedFile8.csv 0let B M 1840052
= Sartedric o — 085 — 50000t |- B scnsize [1.1.1680,1050]
%) SortedFile10.csv = 10000 fet
% SortedFilelL.csv ‘g 08 — 15000 et |-
%4 SortedFile12.csv £ 20000 et
) SortedFile13.csv 2 075+ | m— 25000 let
%) SortedFile14.csv :. 30 000 let -
&) SortedFile15.csv 2 07 35000 let |-
%) SortedFile16.csv E H 40 000 let Comnand Hston s 20,8, X,
) SortedFile17.csv 065 : : f 45000 let L R -
%) SortedFile18.csv H 50 000 let P POt (X, Y03
& SortedFile19.c5v s TRy 1 axis ([0 max(X)+0.1*max(x) 0.5 1])
%3 SortedFile20.csv { set(p,' ',[0.4,0.6,0.9), 'Lin
. 055 ; i ; 2
4l SortedFile21.csv H Q50 = quantile(X, .
 SortedFile22.csv 05 1 L L Q75 = quantile(X, .75);
) SortedFile23.csv 0 002 004 006 0.08 01 012 st Wl
%) SortedFile24.csv Mira koncentrace [ppm] I &5 aenges f el
o R o A y
X leg = legend(’ e’ " ott, et!, PET e, !
lp=get(leg, 'Location');
set(leg, 'L tion', 'East')
Select a file to view details
hold off
S>>
« )

| start

Obrazek 17: Spustény program Matlab 7.11.0 (R2010b) s vykreslenym grafem

Vysledky koncentraci kontaminantu v €ase na zvolenych elementech jsou uvedeny
Vv kapitole 7.3. Poc¢atecni koncentrace zdrojového ¢lenu byla zvolena na 1 000 000, coz

ptedstavuje hodnotu zdrojového ¢lenu Vv jednotkach ppm (part per milion).
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7.3 Vysledky

7.3.1 Vysledky na povrchovém elementu 3873

Distribucni funkce

7
0.95 -
0 let
_ e 5000 let
= 0.9]; s 10 000 let |~
2 { = 15000 let
< 20 000 let
S 0.85 25000 let |-
§ 30 000 let
3 e 35 000 let
£ o3 40000 let |-
45000 let
s 50 000 let
0.75
0.7

0 0.002 0.004 0.006 0.008 0.01 0.012 0.014 0.016 0.018
Mira koncentrace [ppm]

Graf 1: Distribu¢ni funkce — material 3873 (SortedFile204.csv)
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Graf 2: Distribu¢ni funkce s logaritmickou osou — material 3873



7.3.2 Vysledky na povrchovém elementu 3921
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Graf 3: Distribu¢ni funkce — material 3921 (SortedFile215.csv)

Distribucni funkce

— () let
5 000 let
=== 10000 let |~
— 15 000 let
20 000 let
25000 let
30 000 let
=35 000 let
40 000 let
45 000 let
======50 000 let

]

Pravdepodobnost [1]

]

0.5

0.4
-6 - -4 -3 -2 -1
10 10 10 10 10 10
Mira koncentrace [ppm]

Graf 4: Distribu¢ni funkce s logaritmickou osou — material 3921
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7.3.3 Vysledky na povrchovém elementu 3982
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Graf 5: Distribué¢ni funkce — material 3982 (SortedFile228.csv)
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Graf 6: Distribué¢ni funkce s logaritmickou osou — material 3982



7.3.4 Vysledky na elementu 19768
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Graf 7: Distribuéni funkce — material 19768
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Z vyse uvedenych grafu vyplyva, Ze grafy s logaritmickou koncentra¢ni osou jsou
daleko vice ptrehledné nez grafy s linedrni osou. Do ¢asu 50 000 let nedochazi k ustaleni
systému, protoze funkce pro ¢as 45 000, 50 000 nejsou identické, je vhodné prodlouzit

simulaéni ¢as.

Byly vybrany pouze Ctyii elementy, grafy by bylo mozné vytvofit pro vSechny
elementy. Na vice nez 90% povrchovych elementd je vSak nulova koncentrace

kontaminantu.

Do tabulky 3 byly zaznamenany kvantily v 50, 75 a 95% pro distribu¢ni funkce v ¢ase
50 000 let.

Tabulka 3: 50, 75 a 95% kvantily pro zvolené elementy

Qos Qo.75 Qo,95
Element 3873 | 0 ppm 0,000 033 ppm 0,001 9 ppm
Element 3921 | 0,000 002 ppm | 0,000 081 5 ppm | 0,007 6 ppm
Element 3982 | 0 ppm 0,000 010 5 ppm | 0,000 831 ppm
Element 19768 | 0,703 2 ppm 21,200 1 ppm 7,332 104 ppm

Z distribu¢nich funkci lze vyc¢ist pravdépodobnost, s jakou se na zvoleném elementu

nevyskytne vétsi nez zvolena (kriticka) mira koncentrace kontaminantu.
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8 Porovnani rychlosti vypocti
Jednim z cili této bakalaiské prace bylo zvysit pocet materiali v modelu na skutecny

pocet elementll a stanovit vliv zmény na rychlost vypoctu.

Porovnani rychlosti vypocti bylo realizovano na vypoctu dvou tloh. U obou tloh byla
prodlouzena doba simulace z 50 000 let na 500 000 let, aby doslo k prodlouzeni doby
vypoctu. Prvni uloha (001) obsahuje model sité bez navyseni po¢tu materiala. V druhé
uloze (002) byl navySen pocet materidli za pouziti programu ,Flow parser®.

Hydraulické vodivosti materialti modelu zstaly zachovany.

Tabulka 4 ukazuje délku doby vypocti obou uloh na vypocetnim cluster ,,Hydra*.

Z tabulky je patrné, Ze zvySeni poctu nema prakticky vliv na délku vypoctu tlohy.

Tabulka 4: Celkova délka vypoctu a pocet materiali v ulohach

Cas vypoétu | Pocet materialt
Uloha 001 3566,94 s 38

Uloha 002 3564,25 s 37068

Pro ziskdni koncentraci vztahujicich se k vyznamnym elementim nemohl byt pouzit
program Sndzvem ,Program na TtUpravu souborid®“. Jeho vystupem je soubor
mm_t.pos_zkouska.txt, obsahujici koncentrace na vybranych elementech ve vSech
¢asovych krocich. Pfi zpracovani uloh s prodlouzenou dobou simulace na 500 000 let
pak soubor z nezjisténého duvodu neobsahuje vSechny vypoétené koncentrace. Proto
koncentrace radiaktivni latky na vybranych elementech byla vyhleddna manuélné

ze soubori mm_t.pos.

Vybrané koncentrace radioaktivni latky na vyznamnych elementech byly zaznamenany

do tabulky 5. VSechny koncentrace jsou v obou tllohach totozné.

Tabulka 5: Koncentrace na elementech v ¢ase 500 000 let

Element 3873 | Element 3921 | Element 3982 Element 19768
Koncentrace
v tloze 001 3.203 266 ppm | 3.071 932 ppm | 1.950 491 ppm | 1012.940 891 ppm
Koncentrace
v dloze 002 3.203 266 ppm | 3.071 932 ppm | 1.950 491 ppm | 1012.940 891 ppm

Z délky doby vypoctu obou uloh a porovnanych koncentraci je patrné, ze zvySeni poctu

materiald v modelu sit€ nema zadny vliv na dobu vypoctu ¢i piesnost vypoctenych dat.
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Zavér
Cilem této bakalafské prace bylo stanoveni vlivu zvySeni poc¢tu materiald v modelu

ulozisté radioaktivniho odpadu feSeného pomoci softwaru Flow123D.

Ke zvySeni poctu materiald v modelu horninového masivu Melechov byly vytvoreny

dva programy ,,Flow parser a ,,Generate random files*.

Byla vytvofena a vypoctena sada 100 uloh. Vysledky vypoctenych uloh byly
zpracovany programy ,.Program na Gpravu souborti a ,,Uprava vstupnich dat“. Jelikoz
zpracované vysledky nebyly Vpozadovaném formétu, byl vytvofen program

,Distribution function“ k settidéni dat do pozadované struktury.

Ze settidénych dat se podaftilo sestavit pravdépodobnosti grafy koncentrace radioaktvini
latky na vybranych elementech. Z nich je patrné, ze v case 50 000 let nedochézi
k ustaleni systému, protoze funkce pro ¢as 45 000, 50 000 nejsou identické a je vhodné

prodlouzit simulacni Cas.

V préci byl porovnan i vliv zvySeni poctu materialii na rychlost vypocti. Z délky doby
vypoétu dvou testovacich loh a porovnanych koncentraci je patrné, ze zvySeni poétu

materiald v modelu sit€ nema zadny vliv na dobu vypoctu ¢i piesnost vypocétenych dat.
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Priloha A - Seznam povrchovych elementii
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8817
8868
8940
8988
9037
9086
9321
9407
9451
9479
9531
9580
9605
9647
9691
9763
9838
9914
9987
10188
10206
10241
10278
10308
10354
10434
10490
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10795
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8874
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10309
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10435
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10514
10570
10657
10689
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9593
9635
9665
9710
9795
9877
9932
10164
10197
10218
10253
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8958
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9636
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8930
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9018
9070
9217
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9425
9462
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9595
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9730
9811
9900
9949
10170
10199
10221
10256
10295
10333
10404
10472
10529
10639
10668
10702
10776
10848
10905

8846
8932
8964
9020
9075
9223
9400
9427
9466
9508
9564
9598
9639
9680
9732
9814
9902
9960
10174
10201
10233
10261
10299
10341
10408
10482
10533
10641
10675
10704
10779
10855
10906

8856
8933
8968
9022
9079
9244
9402
9428
9473
9514
9566
9599
9641
9684
9736
9815
9909
9967
10179
10202
10236
10270
10303
10343
10424
10486
10535
10647
10680
10706
10784
10867
10907

8864
8936
8974
9028
9084
9275
9403
9433
9477
9528
9578
9600
9642
9688
9743
9822
9912
9977
10180
10205
10240
10276
10304
10344
10433
10488
10540
10650
10681
10713
10791
10870
10908
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10911
10982
11041
11083
11165
11213
11273
11341
11388
11477
11512
11547
11639
11749
11790
11828
11891
11964
12040
12147
12187
12223
12302
12420
12446
12477
12566
12690
12733
12786
12845
12894
12994

10930
10987
11045
11100
11167
11223
11274
11342
11391
11478
11517
11571
11653
11752
11798
11837
11905
11968
12043
12157
12193
12227
12310
12422
12447
12485
12596
12691
12737
12790
12850
12968
13001

10940
10992
11046
11102
11168
11225
11275
11344
11404
11487
11518
11574
11655
11753
11799
11838
11908
11973
12049
12159
12200
12231
12311
12424
12449
12494
12604
12692
12738
12795
12851
12969
13004

10948
11001
11055
11108
11170
11229
11285
11351
11414
11489
11519
11577
11668
11758
11801
11841
11920
11981
12051
12162
12202
12234
12315
12426
12451
12496
12621
12701
12741
12799
12857
12970
13007

10956
11003
11056
11110
11183
11236
11286
11357
11434
11490
11520
11588
11682
11764
11803
11843
11921
12000
12058
12163
12204
12240
12317
12436
12461
12497
12638
12704
12744
12803
12858
12973
13010

10957
11007
11060
11126
11186
11237
11291
11363
11449
11492
11529
11592
11685
11765
11808
11848
11924
12006
12061
12169
12206
12265
12318
12437
12464
12509
12649
12712
12746
12809
12860
12974
13011

10961
11013
11061
11132
11196
11242
11292
11369
11451
11493
11530
11598
11729
11767
11810
11850
11933
12008
12067
12172
12210
12270
12333
12439
12465
12523
12677
12713
12748
12825
12868
12976
13014

10967
11020
11064
11140
11199
11257
11294
11378
11457
11499
11534
11605
11736
11768
11812
11864
11937
12009
12070
12174
12212
12279
12349
12440
12467
12535
12681
12717
12754
12828
12876
12977
13016

10970 10977
11026 11038
11065 11068
11158 11161
11205 11206
11268 11270
11304 11306
11382 11383
11462 11469
11503 11504
11537 11544
11614 11619
11738 11740
11774 11778
11819 11822
11874 11885
11941 11947
12020 12024
12071 12087
12176 12181
12214 12221
12286 12291
12353 12373
12441 12442
12468 12474
12541 12549
12684 12688
12725 12726
12762 12776
12832 12837
12882 12888
12979 12988
13018 13024

10978
11039
11077
11162
11211
11271
11320
11386
11470
11509
11546
11624
11742
11788
11823
11887
11955
12037
12141
12184
12222
12295
12375
12443
12475
12559
12689
12732
12784
12842
12891
12992
13027
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13041 13043
13090 13093
13234 13235
13267 13271
13307 13317
13432 13433
13462 13471
13609 13611
13644 13647
13693 13698
13757 13762
13862 13865
13902 13905
13968 13972
14016 14025
14092 14094
14144 14150
14202 14203
14244 14298
14328 14330
14366 14381
14440 14445
14505 14510
14569 14572
14629 14644
14700 14706
14794 14795
14838 14846
14902 14909
14985 15008
15039 15047

13044
13102
13237
13274
13321
13436
13476
13612
13650
13705
13791
13866
13906
13997
14031
14097
14154
14213
14300
14332
14383
14449
14516
14577
14646
14711
14799
14860
14924
15009
15052

13045
13107
13241
13275
13333
13439
13483
13617
13658
13710
13842
13868
13908
13999
14039
14098
14156
14216
14301
14336
14390
14459
14517
14580
14653
14718
14801
14862
14925
15010
15059

13055
13134
13242
13280
13352
13441
13487
13621
13659
13721
13843
13872
13912
14001
14042
14107
14170
14217
14302
14338
14394
14463
14519
14581
14660
14723
14804
14871
14929
15012
15061

13071
13137
13247
13283
13356
13443
13496
13622
13662
13727
13851
13877
13915
14005
14053
14121
14175
14218
14307
14339
14398
14464
14551
14589
14662
14730
14807
14872
14932
15017
15064

13076
13157
13248
13287
13423
13448
13502
13624
13663
13730
13852
13879
13931
14009
14055
14123
14182
14219
14315
14346
14404
14466
14553
14598
14686
14732
14810
14877
14939
15019
15073

13077
13160
13252
13291
13426
13450
13507
13630
13665
13736
13854
13880
13933
14010
14073
14130
14184
14224
14318
14354
14407
14468
14557
14603
14689
14738
14812
14892
14940
15021

13078
13170
13254
13295
13429
13453
13513
13632
13668
13747
13858
13882
13948
14011
14077
14131
14190
14231
14320
14355
14413
14471
14562
14614
14693
14748
14817
14895
14942
15027

13084
13173
13264
13302
13430
13459
13524
13633
13678
13751
13859
13887
13957
14013
14084
14135
14193
14233
14325
14358
14420
14475
14565
14619
14695
14758
14834
14896
14955
15030

13089
13209
13266
13306
13431
13461
13532
13638
13689
13755
13861
13894
13960
14015
14088
14142
14196
14242
14327
14359
14423
14487
14568
14621
14697
14764
14835
14897
14976
15032
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Priloha B — popis kodu programu Flow 123D

r 5

o Flow parser R=RlEn X

‘ Open MTR ‘

Obrazek 18: Okno programu Flow parser ihned po spusténi
Jediné aktivni tlacitko je ,,Open MTR®“. Po kliknuti dojde ke spusténi funkce
openMTR_Click(object sender, EventArgs e), kterd otevie dialogové okno, které

umozni uzivateli zvolit vstupni soubor materialt.

Zpracovani souboru materiali

Pokud byl zvolen soubor s piiponou *.mtr, funkce dale zaktivni tla¢itko ,,Stop process
a vytvoii nové vldkno (thread), ve kterém dochdzi ke zpracovani nacteného souboru.
Soubor je pomoci sady regularnich vyrazi rozdé€len na 7 ¢asti (Materials, Storativity,

Sorption, DualPorosity, SorptionFraction, Geometry, Density).

Piiklad regularniho vyrazu pro nacteni ¢asti s materialy. Vyraz nacte vse (vletné

znacek) od $Materials az po SEndMaterials.

// Materials

Regex reg = new Regex("[\x24](Materials)(.*)[\x24](EndMaterials)",
RegexOptions.Singleline);

Match materials = reg.Match(data);

Retézec [\x24] zastupuje znak dolaru ($). Parametr RegexOptions.Singleline pak méni
vyznam operatoru tecky v regularnim vyrazu. Ten nyni zastupuje vSechny znaky vcéetné

zalomeni konce fadky (\n). Obdobnym zptisobem jsou nacteny i zbyvajici sekce.

Jednotlivé ¢asti jsou dale parsovany regularnimi vyrazy.
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String result = materials.Value;

String pattern =
"\n(?<paraml>\\s+) (?<param2>\\d+) (?<param3>\\s+) (?<param4>\\d{2}) (?<pa
ram5>\\s+) (?<param6>\\d+(.\\d*)?)";

Regex reg_replace = new Regex(pattern);

MatchCollection matches = reg replace.Matches(result);

Proménna matches nyni obsahuje kolekci objektd typu Match. Kazdy objekt z této
kolekce ale uz ptedstavuje jeden rozparsovany ftadek. V piipad¢é parsovani sekce

$Materials je to Cislo materialu, rozmér a jeho vodivost.

Cela kolekce je prochazena v cyklu foreach a v ni jsou dodatecné parsovany jiz nactené
zbylé Casti.

pocet = matches.Count;
if (pocet > @)

{

foreach (Match match in matches)

{
// vynechano -- kod pro kontrolu prerusSeni procesu
Material material = new Material();
material.cislo = int.Parse(match.Groups["param2"].Value);
material.rozmer = int.Parse(match.Groups["param4"].Value);
material.vodivost = double.Parse(match.Groups["param6"].Value);

// vynechano -- kod pro parsovani dalSich casti

materialy.Add(material);

60



bid

Material
Class

= Fields

_cislo

_density
_dualPorosity
_geometry
_pocetVyskytu
_rozmer
_sorption
_sorptionFraction
_storativity
_vodivost

TR PR N%

o
-

roperties

cislo

density
dualPorosity
geometry
pocetVyskytu
rozmer

sorption
sorptionFraction
storativity
vodivost

Obrazek 19: Diagram tridy Material
Pro uchovani vSech vlastnosti danych materiali byla vytvorena tfida. Diagram tfidy je
zobrazen na obrazku 19. Uchovavany jsou hodnoty: ¢&islo, density, dual porosity,

geomety, pocet vyskytll, rozmér, sroption, sorption fraction, storativity, vodivost.

V jazyce C# je mozné pouzivat vlastnosti. Ty v praxi nahrazuji stale opakujici se
schéma metod ,getValue()” a “setValue()”. Stavaji se jedinou moznosti jak
komunikovat s privatnimi proménnymi.

Ukézka deklarace proménné a vlastnosti

private int _cislo;
public int cislo {
get
{

return _cislo;

_cislo = value;
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Objekty typu Material postupné naplnuji kolekci materialy. Po uplném nacteni
arozparsovani souboru s materidly je vlakno ukonceno a jediné aktivni tladitko je

,Open MSH*.

Zpracovani souboru sité

Nyni uzivatel musi zadat soubor sité. Po kliknuti na tla¢itko ,,Open MSH* je spusSténa
funkce openMSH_Click(object sender, EventArgs e). Ta obdobné jako piedchozi
funkce openMTR_Click, zaktivni tla¢itko ,,Stop process* a vytvoti nové vlakno (thread),
ve kterém dochazi ke zpracovani nacteného souboru. Soubor je za pouziti regularnich

vyrazii rozdélen do tii ¢asti (MeshFormat, Elements, Nodes).

Regularni vyraz pro naéteni ¢asti Elements.

Regex regMaterial = new Regex("[\x24](Elements)(.*)[\x24](EndElements)",
RegexOptions.Singleline);
Match material = regMaterial.Match(data);

Pokud se podafilo nalist ¢ast Elements, cela jeji ¢ast je uloZzena do proménné result
a dochazi k prochdzeni pole materialy, které obsahuje objekty vSech materiala

ziskanych parsovani souboru S materialy (*.mitr).

V kazdém kroku cyklu je vytvofen regularni vyraz a vytvofen objekt typu Regex,

kterému je tento regularni vyraz predan jako parametr.

Ttfida Regex ma metodu Replace. Prvnim argumentem je fetézec, ve kterém budou
hledany vyskyty odpovidajici regularnimu vyrazu. Druhym argumentem muze byt
delegat MatchEvaluator, tedy v podstaté¢ funkce — ta vraci fetézec, kterym bude

nahrazen vyskyt odpovidajici regularnimu vyrazu.
if (material.Success)
{

String result = material.Value;

for (int x = @; x < materialy.Count; x++)

{
// vynechano -- kéd pro kontrolu prerusSeni procesu
String pattern = "(?<paraml>" + materialy[x].cislo +
") (?<param2>\\s+) (?<param3>" + materialy[x].cislo + ")";

Regex reg_replace = new Regex(pattern);

int pocet = reg_replace.Matches(result).Count;
citac = 0;

result = reg_replace.Replace(result, this.Regular);
materialy[x].pocetVyskytu = citac;
this.celkemVyskytu += citac;

citac = 0;
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}

data = meshFormat.Value + "\n" + nodes.Value + "\n" + result;

Jako delegdt byla pfedana funkce  Regular(Match m). Po zavolani metody

Regex.Repalce je tedy kazdy vyraz vyhovujici reguldrnimu vyrazu nahrazen navratovou

hodnotou funkce Regular. Funkce ke kazdému vyskytu daného materialu piidava

poradové ¢islo. To je uchovavano ve statické proménné citac. V jednom cyklu mize

tedy byt tato funkce volana nékolikrat. Na konci kazdého cyklu je proménna citac

nulovana.
public static int citac = 0;

public string Regular(Match m)
{

citac++;
return m.Groups["paraml"].Value + citac.ToString("0000") +

m.Groups["param2"].Value + m.Groups["param3"].Value + citac.ToString("0000");

}

Pouziti delegatu vyrazné urychluje béh programu. Pfi pouziti konstrukce typu nize

uvedené, je pak rozdil ve zpracovani soubori mm.mtr a mm.msh necelych 18 minut.

String result = material.Value;

for (int x = @; x < cisla.Count; x++)

{

String pattern = "(" + cisla[x] + ")(\\s+)(" + cisla[x] + ")";

Regex reg_replace = new Regex(pattern);

int pocet = reg replace.Matches(result).Count;
int cislo = 1;

String replacement "

for (int 1 = 0; i <

{

cislo.ToString("0000");

pocet; i++)

replacement = "${1}" + cislo.ToString("0000") + "${2}${3}" +

result = reg_replace.Replace(result, replacement, 1, i);

cislo++;
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Priloha C — popis kédu programu Generate Random files

' 5

o5 Generate randon files —= ﬁ

‘ Open MTR ‘

Number of files to be generated 100

4|k

Obrazek 20: Okno programu Generate random files

Po pocateénim spusténi je aktivni pouze tlacitko ,,Open MTR®. Udalost kliknuti
obsluhuje funkce openMTR_Click(object sender, EventArgs e). Ta otevie dialogové

okno pro zvoleni datového souboru sit¢.

Zpracovani souboru sité
Pfi zvoleni datového souboru sité s piiponou (*.mtr) funkce zaktivni tlacitko ,,Stop
process*, které umoziuje prerusit nové vytvoiené vlakno (thread), ve kterém dochazi ke

zpracovani nactené¢ho souboru.

V dolnim pravém rohu miZe byt zvoleno, kolik vstupnich souborti s definici sit€¢ ma byt

vygenerovano.

Datovy soubor sité¢ je rozparsovan na nékolik casti. Nasleduje regularni vyraz pro

nacteni ¢asti $Materials — $EndMaterials, ktera obsahuje definici materiala.

// Materials

reg = new Regex("[\x24](Materials)(.*)[\x24](EndMaterials)",
RegexOptions.Singleline);

Match materials = reg.Match(data);

Nacteni této sekce probiha po fadcich diky parametru RegexOptions.Singleline. Kazdy
radek této sekce predstavuje jeden materidl. Program nésledné parsuje jednotlivé radky
regularnim vyrazem a hydraulické vodivosti nahrazuje hodnotou vodivosti vynasobenou

o nédhodné ¢islo z gaussovského rozdéleni.
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Samotné nahrazovani ma na starost funkce Replace objektu Regex, ktera jako parametr
pfijima fetézec, ve kterém ma k nahrazeni dojit a delegadt MatchEvaluator - funkci, ktera
vraci fetézec, kterym bude nahrazen fetézec odpovidajici masce nasledujiciho

uvedeného regularniho vyrazu.

String result = materials.Value;

String pattern =

"(?<paraml>\\s+) (?<param2>\\d+) (?<param3>\\s+) (?<param4>\\d{2}) (?<param5>\\s+
) (?<param6>\\d+(.\\d*)?)";

Regex reg_replace = new Regex(pattern, RegexOptions.Singleline);
MatchCollection matches = reg_replace.Matches(result);

Kvolani funkce Replace dochazi v cyklu. Jeho pocet provedeni odpovida poctu
zvolenych soubort siti k vygenerovani. V této smycce dochazi ke spojeni vSech

nactenych ¢asti souboril a nadslednému uloZeni.

for (int i = @; i < int.Parse(this.numericUpDown.Value.ToString()); i++)
{

String materialsChanged = result;

// vynechano -- kod pro kontrolu preruseni procesu

materialsChanged = reg_replace.Replace(materialsChanged,
this.Regular);

// vynechano -- kod pro ulozeni souboru

}

Funkce RandomNumber() implementuje Box-Mullerovu tranformaci nasledovné

static private double RandomNumber()

{
double x1 = random.NextDouble();
double x2 = random.NextDouble();
double y1 = Math.Sqgrt(-2*Math.Log(x1))*Math.Cos(2*Math.PI*x2);
//double y2 = Math.Sqrt(-2*Math.Log(x1))*Math.Sin(2*Math.PI*x2);
//transformation to the log-normal distribution
double z1 = Math.Pow(10, (y1/1.645));
return z1;
}
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Piiloha D - kod pro vytvoreni distribuc¢ni funkce v matlabu

data = csvread('SortedFile204.csv');
data = csvread('SortedFile2l15.csv');
data = csvread('SortedFile228.csv');
data = csvread('SortedFile228.csv');

scnsize = get (0, 'ScreenSize');

f = figure('Name', 'Distribucni funkce', 'NumberTitle', 'off"',

'Position', [100, scnsize(4)-600, 800, 5007,
'PaperPositionMode', 'auto') ;

hold on
grid on
Y = data(:,1)"';
X = data(:,2)"';

p = plOt(Xl Y);
set (p, 'Color', 'red', 'LineWidth', 3)

Y = data(:,1)"';
X = data(:,3)"';
p = plot(X, Y);
set (p, 'Color', '"blue', 'LineWidth', 3)

Y = data(:,1)"';

X = data(:,4)"';

p = plot (X, Y);

set (p, 'Color', 'green', 'LineWidth', 3)
Y = data(:,1)"';

X = data(:,5)"';

p = plOt(Xl Y);

set (p, 'Color', 'black', 'LineWidth', 3)
Y = data(:,1)"';

X = data(:,6)"';

p = plot(X, Y);

set (p, 'Color', 'yellow', 'LineWidth"', 3)
Y = data(:,1)"';

X = data(:,7)";

p = plot(X, Y);

set (p, 'Color', 'magenta', 'LineWidth', 3)
Y = data(:,1)"';

X = data(:,8)"';

p = plOt(Xl Y);
set (p, 'Color', 'cyan', 'LineWidth', 3)

Y = data(:,1)";
X data(:,9)"';
& plot (X, Y);
set (p, 'Color',[1,0.4,0.6], 'LineWidth', 3)

Y = data(:,1)";
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X data(:,
p = plot (X, Y

0)
)

set (p, 'Color',[0.4,1,0.6], 'LineWidth', 3)

Y = data(:,1)"
X data(:,11)
plot (X, Y);

-~

n ‘o
(DII

Y = data(:,1)
X data(:,12
p = plot (X, Y
X
\J

-~

)
)
axis ([0 max (X)
set (p, 'Color’,

Q50 = quantile (X
quantile (X
Q95 = quantile (X

Q75

set (gca, "xscale',

xlabel ("Mira koncentrace

'b');

ylabel ('Pravdepodobnost

.1l*max(X) 0.5 117)
4,0.6,0.9], 'LineWidth', 3)
50) ;
75) ;
95);
llogl)
[ppm] ', 'FontSize'
[1]', 'FontSize',

title('Distribucni funkce'

leg = legend('0 let',

'5 000 let',

'20 000 let', '25 000 let',

let', '45 000 let',

lp=get (leg, 'Location') ;

set (leg, 'Location', 'East

hold off

")

t(p, 'Color',[1,0.6,0.4], 'LineWidth', 3)

'FontSize'

10,
'10 000 let',

'30 000 let',

'50 000 let'");

, 'FontWeight',

, 'FontWeight',
'FontWeight',
'15 000 let',
'35 000 let',

'40 000
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