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Evidencni oznaceni:

[ SURAD | oo o~ sivereind spriva | SURAO TZ 27112018
1D Jednodimenzionalni model
2D Dvoudimenzionalni model
ADR Advekéné disperzni rovnice
ANOX Anoxické podminky
BaM Bentonit a Montmorillonit, komeréni produkt firmy KERAMOST a.s.
CEC Kationtova vyménna kapacita (Cation Exchange Capacity)
CGSs Ceska geologicka sluzba
CvuTt Ceské vysoké uéeni technické
HU VJP a VAO Hlubinné Glozi$té vyhotelého jaderného paliva a vysokoaktivnich odpaddl
HU Hlubinného ulozisté
KBS-3H Skandinavsky koncept hlubinného Ulozisté s horizontalnim zplsobem ukladani
KBS-3V Skandinavsky koncept hlubinného ulozisté s vertikalnim zptisobem ukladani
LLNL.DAT Databaze Lawrence Livermore National Laboratory
MU Masarykova univerzita
ORP Oxida¢né-redukéni potencial
OoX Oxické podminky
PHAST Pocitacovy program pro modelovani reaktivniho transportu
PHREEQC Program pro geochemické modelovani
PHT3D PocitaCovy program pro 3D modelovani multikomponentniho reaktivniho transportu
PVP Podzemni vyzkumné pracovisté
RAO Radioaktivni odpady
SGW2, SGW3 Reprezentativni podzemni vody
SI Saturaéni index
SKB Svensk Kéarnbranslehantering AB (Svédska spolecnost pro ukladani radioaktivnich
odpadu)
SURAO Sprava ulozist radioaktivnich odpad
UJav UJV Rez, a. s.
uosS Ukladaci obalovy soubor (pro VJP)
VUP vlastnosti, udalosti a procesy
VVER Typ jaderného reaktoru
USGS U.S. Geological Survey (Americka geologicka sluzba)
ZL Zadavaci list projektu ,Vyzkumna podpora pro bezpecénostni hodnoceni hlubinného

ulozisté*
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Evidencni oznaceni:

- Geochemické vypocéty a model reakéniho
] SURAO transportu — zavére¢na zprava SURAO TZ 271/2018

Zavéredna zprava tohoto dilgiho projektu shrnuje vysledky studie geochemického vyvoje HU
na vybrané lokalité Kravi hora (Bukov). Studie se pokousi na zakladé definovaného konceptu
a hlavnich proces( &i jevil v prib&hu vyvoje HU vedoucich k disturbanci geochemickych
podminek popsat celkovy geochemicky vyvoj na lokalité. Jako nastroje pouziva dilCi
geochemické modely, které nasledné poslouzZily jako vstup do modelu reakéniho transportu,
ktery byl otestovan na 1D a nasledné 2D geometrii. Vstupni data do modelt byla peclivé
vybrana s ohledem na maximalni mozné vyuziti dat z lokality Kravi hora (PVP Bukov).
Vysledky slouzi k prvotnimu pfiblizeni trenddi geochemického vyvoje v pribéhu
dlouhodobého hodnoceni bezpecénosti (az po 1 mil. let) na této lokalité s omezenimi
vyplyvajicimi z inicialnich pfedpokladd konceptu studie.

geochemicky vyvoj HU, Kravi hora, Bukov, geochemické modelovani, reakéni transport

The final report of this project summarizes the results of the study focusing on the
geochemical evolution of DGR in potential Kravi hora (Bukov) locality. The study attempts to
describe the overall geochemical evolution on the site based on the defined concept and the
main processes or phenomena leading to the disruption of geochemical conditions during the
live time of DGR. As tools the study uses several small geochemical models, which
subsequently served as an input to the reactive transport model. The reactive transport
model was tested for 1D and then for 2D geometry. The input data into the models were
carefully selected with respect to the local data from the Kravi hora site (PVP Bukov). The
results serve as a first approach to the trends of geochemical evolution within the long-term
safety assessment (up to 1 million years) in this site with the limitations deduced from the
initial assumptions of the concept.

geochemical evolution of DGR, Kravi hora, Bukov, geochemical modelling, reactive transport
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Evidencni oznaceni:

- Geochemické vypocéty a model reakéniho
] SURAO transportu — zavére¢na zprava SURAO TZ 271/2018

Tato zprava byla zpracovana v ramci projektu SURAO ,Vyzkumna podpora bezpe&nostniho
hodnoceni hlubinného ulozisté“, ktery je soucasti pfipravy hlubinného ulozisté radioaktivnich
odpadt (dale jen HU). Cilem projektu je ziskat vybrana data, modely, argumenty a dalsi
informace potfebné pro zhodnoceni potencidlnich lokalit pro umisténi HU z hlediska
dlouhodobé bezpecnosti. Na zakladé vefejného zadavaciho fizeni byla v Cervenci 2014
uzaviena ¢&tyfletd smlouva s UJV ReZ, a. s. a jeho subdodavateli: Ceskou geologickou
sluzbou; CVUT v Praze; Technickou univerzitou v Liberci; Ustavem Geoniky AV CR, v. v. i.;
a spole¢nostmi Arcadis CZ a. s.; Progeo, s. r. 0.; Chemcomex Praha, a. s. a Centrum
vyzkumu Rez s. r. 0. o poskytovani vyzkumné podpory hodnoceni dlouhodobé bezpe&nosti

v nasledujicich oblastech:

I.  Chovani VJP a forem RAO, nepfijatelnych do pfipovrchovych ulozist, v prostfedi
hlubinného uloziste;
II.  Chovani ukladacich obalovych soubort (UOS) VJP a RAO v prostfedi hlubinného
ulozisté;
lll.  Chovani tlumicich, vypliovych a dalSich konstrukénich materiald v prostredi
hlubinného ulozisté;
IV.  Re$eni Gloznych vrtd a jejich vliv na vlastnosti obklopujiciho horninového prostredi;
V. Chovani horninového prostredi;
VI.  Transport radionuklidd z ulozisté;
VIl.  DalSi charakteristiky lokalit potencialné ovliviiujici bezpecnost uloZisté.

Cilem tohoto dil¢iho projektu s nazvem ,Chovani horninového prostiedi / Pfiprava
geochemického modelu UloZi$té“ byla prvotni studie geochemického vyvoje HU na vybrané
lokalité Kravi hora (Bukov), ktera zahrnula:

e Celkovy koncept fe$eni, definici hlavnich procest a jevii v prab&hu vyvoje HU
vedoucich k disturbanci geochemickych podminek

o Definici vstupnich dat a sledovanych parametri na zakladé reSerSe, archivnich dat a
expertniho posouzeni

e Definici modelovych parametru, vypocet dil€ich geochemickych uloh

o Sestaveni a otestovani modelu reakéniho transportu na definované &asti Ulozného
prostoru

Cilem této zavérec€né pravy je:

e Popsat celkovy koncept FeSeni studie geochemického vyvoje HU na vybrané lokalité
Kravi hora, detailné seznamit s vysledky dil¢ich geochemickych modelt a modelu
reakéniho transportu
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Evidencni oznaceni:

- Geochemické vypocéty a model reakéniho
] SURAO transportu — zavére¢na zprava SURAO TZ 271/2018

Soudasny &esky koncept HU VJP a VAO vychazi ze $védského konceptu KBS-3 V (SKB
2010) a finského konceptu KBS-3 H (Anttila et al. 2008). Jedna se multibariérovy systém,
ktery musi zabezpecit izolaci VJP a VAO od Zzivotniho prostfedi po dobu statisicu let.
BezpecCnost celého uloZidté je zajisténa systémem inZenyrskych a pfirodnich bariér.
V pfipadé horizontalniho ukladani VJP do velkoprofilovych vrtl v podobé tzv.
superkontejnerti (PospiSkova et al. 2012) predstavuje superkontejner uceleny soubor
inzenyrskych bariér a je mozné s nim manipulovat jako s celkem. Vlastni ukladaci obalovy
soubor s VJP je v ném ulozen v bentonitovém tésnéni a soudrznost celku zajistuje vnéjsi kos
z perforované oceli. Superkontejnery jsou v HU uloZeny v horizontalnich ukladacich vrtech a
jsou navzajem oddéleny bentonitovymi distan¢nimi bloky. Vlastni ukladaci prostory jsou
vybudovany ve stabilnim geologickém masivu, ktery tvofi pfirodni bariéru, cca 500 m pod
povrchem. Pro ulozeni ostatnich RAO, které pochazi z vyfazovani jadernych elektraren
z provozu a ostatnich odpadd nepfijatelnych do pfipovrchovych ulozist, je vymezena
samostatna sekce ukladacich komor. Tyto odpady pak budou uloZzeny v betonkontejnerech.
Studie geochemického vyvoje HU se zaméfila zejména na sekci VJIP. Sekce ostatnich RAO
nebyla do modelu zahrnuta. Pfestoze jsme se vramci tohoto dil¢iho projektu snazili
maximalné navazat na soucasny stav feSeni dlouhodobé bezpelnosti a projektového feSeni
HU, vychazeli jsme zejména z aktualizace referenéniho projektu (ARP 2011).

Studie geochemického vyvoje HU se zaméfila na vybranou lokalitu Kravi hora (Bukov) a
skladala se z nékolika kroku:

e Nejdfive byl definovan celkovy koncept feSeni, definovaly se hlavni procesy a jevy v
prabéhu vyvoje HU vedouci k disturbanci geochemickych podminek

e Byly definovany vstupni data a sledované parametry na zakladé reSerSe, archivnich
dat a expertniho posouzeni. Snazili jsme se maximalné reflektovat data z lokality
Kravi hora (Bukov) a pouzit dostupna data pro ¢eské kandidatni materialy (tésnici
bentonitovy material)

e Na zakladé identifikace hlavnich procesu a jeva vedoucich nejen k disturbanci
geochemickych podminek byly sestaveny diléi geochemické modely, které nasledné
slouzily jako vstup do modelu reakéniho transportu

e Byl sestaven 1D a 2D model reakéniho transportu na definované Casti ulozného
prostoru

V prab&zné zpravé Cervinka et al. (2017) byly definovany hlavni procesy, které maji dopad
na geochemické podminky pfi hodnoceni dlouhodobé bezpeé&nosti HU. Jednalo se zejména
o tyto procesy:

e Saturace bentonitové inZenyrské bariéry
o V soucasnosti nejsou dostupna data pro ¢esky koncept, a tudiz se vychazelo
z reSerSnich praci. Odhad doby do pIné saturace je dle literarnich dat
v Sirokém rozmezi od nékolika let po nékolik tisic let.
e Spotieba kysliku
o Ukazalo se, Ze vhodnym analogem jsou data ze zatopovani starych ddlnich
dél. ZjednoduSené Ize fici, ze obnoveni anoxického az redukéniho prostredi
probiha postupné, je pomérné rychlé a dojde k nému v prabéhu nékolika
desitek let. Navrat k plvodnim hydrochemickym podminkam je delSi a bude
trvat vySSi desitky az prvni stovky let.
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Evidencni oznaceni:

Geochemické vypocty a model reakéniho
transportu — zavére¢na zprava

] SURAO

SURAO TZ 271/2018

e Tepelna faze
o V soucasnosti neni dostupny kompletni vypocet tepelného dimenzovani, data
byla pfevzata z dil€ich vypoctl a z reSerSe. Trvani tepelné faze, tedy nez se
teplota na rozhrani bentonit-UOS vrati k pavodni teploté okoli, muzeme
odhadnout na desitky tisic let.
e Vliv koroznich produkt
o Vzhledem ke korozi uhlikové oceli vnéjSiho plasté UOS se piedpokladaji
vyznamné zmény oxidaéné-redukéniho potencialu a mirné zmény pH
v bentonitové inZzenyrské bariéfe. Vliv a dosah byl modelovan v ramci diliho
geochemického modelu.
e Dopad permafrostu
o Klimatologicka studie (Nyvilt a Dobrovolny 2015) popisuje dopad permafrostu
(zalednéni se pro Ceské podminky neuvaZzuje), pficemz vyznamné ovlivnéni
podminek se predpoklada pfi pfechodu z glacialniho do interglacialniho
obdobi. Vliv (nafedéni podzemnich vod) byl modelovan vramci dil¢iho
geochemického modelu a modelu reakéniho transportu.

Tyto procesy a jevy byly pfeneseny do jednotlivych dil€ich geochemickych uloh, jejichz
vysledky byly nasledné pouzity pro model reakéniho transportu (Obr. 1).

Dil¢i geochemické modely Modely reakéniho transportu

Interakce podzemni
voda a hornina za

Interakce podzemni
voda a hornina

oxidaéné/redukénich
podminek

Cil: Zmény v
chemickém slozeni
podzemni vody pri

prechodu z oxidacnich
do redukénich
podminek

Interakce
podzemnivoda a
bentonit

Cil: rovnovdzné
slozeni porové
vody bentonitu

Zavislost vyvoje
poérové vody na
Case fesena
cyklickou
obménou
podzemni vody

Cil: ovéfit na zakladé
realnych dat, zda je
podzemni voda a
hornina v rovnovaze

Interakce podzemni
voda a hornina po
obnoveni stab.
hydrogeol. rezimu,
dopad zalednéni /
permafrostu

Cil: rovnovazné slozeni
podzemni vody po
obnoveni stab.
hydrogeol. rezimu

Model sifeni
koroznich
produktt

Cil: Ovlivnéni
oxidacné-
redukéniho

potencialu, pH

vstupy do modelu

vstupy do modelu

vstupy do modelu

Model reakéniho
transportu v plné
saturovaném prostredi
—dopad zalednéni /
permafrostu

Cil: komplexni
geochemicky vyvoj v
okoli ¢asti ulozného

prostoruza podminek
pfi zalednéni /
permafrostu

Model reakéniho
transportu v plné
saturovaném
prostiedi

Cil: komplexni
geochemicky vyvoj v
okoli ¢asti Gilozného

prostoru za
stabilnich podminek

Obr. 1 Schéma dil¢ich geochemickych uloh a modeli reakéniho transportu s ukazkou propojeni mezi
modely

Model reak&niho transportu vychazel z pfistupu, kdy je transport pocitan pouze v ulozném
vrtu a jeho tésném okoli (viz Obr. 2). Je tak mozné popsat podrobnéji jednotlivé déje,
nicméné pro popis celé lokality se vychazi z predpokladu, Ze tento vysek je dostatecné
reprezentativni a Ize ho uplatnit v ramci celé lokality/systému. Pro studii geochemického
vyvoje HU v ramci tohoto dil&iho projektu byl tento pfistup shledan jako dostateény. Rovnéz
pro zjednoduSeni byl model reak&niho transportu pocitan v plné saturovaném prostredi bez
vlivu tepelné faze na geochemické a transportni procesy.
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Obr. 2 Schematicky obrazek &asti ulozného prostoru se superkontejnerem a vodivou poruchou, ktera
protind ukladaci vrt. Na vodivé poruse (puklina) se predpoklada jako dominantni transportni proces
advekce, v pripadé bentonitu je hlavnim transportnim procesem difiize. Rozméry dle ARP (2011) pro
dva odli$né UOS s VJP (VVER 440 a VVER 1000)

2.1 Software

2.1.1 Geochemické modelovani

Pro geochemické (reakéni) modelovani byly pouzity dva geochemické programy:

e The Geochemist's Workbench® Professional, Release 11 (Bethke a Yeakel 2018),
ktery je tvofen souborem programovych modulll, které umozfuji zakladni
geochemické a hydrochemické vyhodnoceni terénnich udaju a analyz, rovnovazné
geochemické modelovani, vypocet komplexnich fazovych diagraml, vypocet
speciace slozek atd.

o Geochemicky program PHREEQC, verze 3 (Parkhurst a Appelo 2013). PHREEQC je
volné dostupny software vyvinuty Americkou geologickou sluzbou (USGS), pomoci
kterého Ize provadét vypocty rovnovah ve vodnych roztocich, rovnovazné i kinetické
vsadkové modelovani reagujicich systému( a také modelovani jednodimensionalniho
(1D) transportu. Mimo to Ize PHREEQC vyuZit napf. i pro tzv. inverzni modelovani.

V obou pfipadech byla pro modelovani pouzita totozna termodynamicka databaze. V
programu The Geochemist's Workbench® je to rozSifena databaze oznacena jako
thermo.com.V8.R6+.tdat, ktera je zaloZzena na plvodni termodynamické databazi Lawrence
Livermore National Laboratory thermo.com.V8.R6.230 (Johnson et al. 2000).
Termodynamicka databaze obsahuje 1769 vodnych specii, 1122 minerald a 93 plynu. Pri
uziti PHREEQC je tfeba uzit termodynamickou databazi ozna¢enou jako LLNL.DAT, ktera je
soucasti standardni instalace PHREEQC a je principialné totoZna s termodynamickou
databazi Geochemist's Workbench thermo.com.V8.R6+.tdat. Databaze je uvedena v Pfiloha
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€. 5. Pri aplikaci databaze LLNL.DAT je k popisu aktivitnich koeficientu slozek roztoku pouzit
tzv. ,LLNL aqueous model“ (Parkhurst a Appelo 2013) ve tvaru (2.1.1):
1 AyziNT + BI
0 . = —_—
& Vi 1+ aiBy\/T

kde y: je aktivitni koeficient, z hodnota naboje, & pramér iontu i, | je iontova sila a A,, By a B
jsou teplotné zavislé Debyeho-Htickelovy parametry.

(2.1.1)

2.1.2 Modelovani reakéniho transportu

Modelovani reakéniho transportu v 1D a 2D bylo provadéno za pomoci softwaru PHAST
verze 3.3 (Parkhurst et al. 2004, 2010), ktery vyuziva jako reakéni modul aktualni verzi
geochemického modelu PHREEQC (Parkhurst a Appelo 2013). Pro zachovani konzistence
vstupnich termodynamickych dat byla opét pouZita stejna termodynamicka databaze
LLNL.DAT. Pro vizualizaci vystupu 2D modell byl vyuzit software Model Viewer verze 1.6
(Hsieh a Winston 2002).

Pro geochemické modely a model reakéniho transportu byla shromazdéna vstupni data
tykajici se vSech soucasti studovaného systému (tj. podzemni voda, hostitelska hornina,
bentonit). Data byla bud specificka pfimo pro lokalitu Kravi hora (Bukov), coz se tykalo
zejména podzemni vody a hostitelské horniny, nebo se vztahovala k referenénim
materiallim, coz se tykalo zejména bentonitu. Jednalo se o tato data:

e (Geometrie ¢asti Ulozného prostoru

e Zakladni chemické slozeni a fyzikalné-chemické parametry podzemnich vod

e Stafi a doba setrvani podzemnich vod

¢ Chemické a mineralogicke slozeni hostitelské horniny (matrice a puklinové vypiné)

e Hydraulické vlastnosti hornin

e Fyzikalné-chemické vlastnosti bentonitu (kationtové vyménna kapacita, selektivni
koeficienty iontové vymény pro kompaktovany bentonit, specificky povrch apod.)

¢ Chemické a mineralogické slozeni bentonitu v€etné pfimési (dobfe rozpustné soli)

e Transportni vlastnosti kompaktovaného bentonitu

e Hydraulické vlastnosti bentonitu

Podrobny vybér vstupnich dat a jejich zhodnoceni bylo provedeno velmi podrobné v prvni
pribézné zpravé Cervinky et al. (2017). Takto vybrana data bylo nutné upravit pro pouZiti
v geochemickych modelech a modelu reakéniho transportu. To zahrnovalo napfiklad u
analyz podzemnich vod dorovnani jejich nabojové vyrovnanosti nebo upravu slozeni tak, aby
podzemni vody nebyly pfesycené k definovanym mineralnim fazim, a tudiz nedochazelo pfi
termodynamickém modelovani k e srazeni téchto fazi.

3.1 Vstupni data pro geochemické modely

Podrobny vybér vstupnich dat a jejich zhodnoceni je mozné nalézt v prvni prabézné zpravé
Cervinky et al. (2017). Zde uvadime jen nejpodstatnéjsi vstupni data.
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3.1.1 Chemické slozeni podzemnich a pérovych vod uvazovanych

v geochemickém modelovani

Pfehled chemického slozeni podzemnich a pérovych vod uvazovanych v geochemickém
modelovani (Tab. 1):

SGW?2 je synteticka graniticka podzemni voda, jejiz fyzikalné-chemické parametry a
chemické slozeni bylo odvozeno od prumérnych fyzikalné-chemickych parametrt a
primérného chemického slozeni realnych podzemnich vod na Podzemnim
vyzkumném pracovisti Bukov (PVP Bukov) cca 600 m pod povrchem. Svym slozenim
odpovida podzemnim vodam hlubSiho ob&hu v puklinovém prostifedi krystalickych
hornin Ceského masivu, typ Ca-HCOs. SloZeni bylo vypoéitano jako priimér 11
analyz (Cervinka a Gondolli 2016). Spravnost vybé&ru vod byla nasledné& ovéfena na
vétsim vzorku 18 analyz.

SGWa3 je synteticka graniticka podzemni voda, jejiz fyzikalné-chemické parametry a
chemické slozeni bylo odvozeno z fyzikalné-chemickych parametrii a chemickych
analyz podzemni vody na dole Rozna ze 22.-24. patra cca 1000 m pod povrchem.
Svym sloZenim reprezentuje tato podzemni voda velmi pomaly obé&h hlubokych
podzemnich vod v puklinovém prostfedi krystalickych hornin Ceského masivu, typ
Na-HCOs. SloZeni bylo vypogitano jako prdmér 5 analyz (Cervinka a Gondolli 2016).
Spravnost vybéru vod byla nasledné ovéfena na vétsim vzorku 18 analyz.
B-SGW2-OX je pérova voda bentonitu BaM, ktera byla vypocitana pro interakci
podzemni vody SGW2 za oxickych podminek (rovnovaha s atmosférickym kyslikem o
parcialnim tlaku 0,21 atm).

B-SGW2-ANOX je porova voda bentonitu BaM, ktera byla vypocitana pro interakci
podzemni vody SGW2 za anoxickych podminek (bezkyslikaté prostiedi).
B-SGW3-OX je porova voda bentonitu BaM, ktera byla vypocitana pro interakci
podzemni vody SGW3 za oxickych podminek (rovnovaha s atmosférickym kyslikem o
parcialnim tlaku 0,21 atm).

B-SGW3-ANOX je pérova voda bentonitu BaM, ktera byla vypocitana pro interakci
podzemni vody SGW3 za anoxickych podminek (bezkyslikaté prostiedi).

Tab. 1 Vychozi fyzikalné-chemické parametry a chemické sloZeni jednotlivych typl vod, které byly

pouZity pro geochemické modelovani. Primy vystup z geochemického programu, tabulka pouze
v anglické verzi.

Parameter Unit SGW?2 B-SGW2-OX | B-SGW2-ANOX | SGW3 B-SGW3-OX | B-SGW3-ANOX
pH 8.2 8.24 7.87 9.4 8.24 8.13

Eh mv 236.6 731.6 -212.4 236.6 731.7 -257.3
Temperature | °C 25 25 25 25 25 25

AR * mol kgw™' | 3.71E-06 | 6.34E-08 2.76E-08 3.71E-06 | 6.32E-08 4.96E-08

ca* mol kgw™' | 8.64E-04 | 5.12E-05 1.76E-04 3.24E-05 | 5.11E-05 1.64E-04

cr mol kgw™" | 9.31E-05 | 2.07E-03 2.06E-03 5.28E-04 | 2.50E-03 2.49E-03

Fe?* * mol kgw™" | 1.79E-06 | 3.60E-12 9.50E-07 1.79E-06 | 3.60E-12 8.15E-07
HCOs5™ mol kgw™" | 2.77E-03 | 9.68E-04 1.32E-03 2.68E-03 | 9.65E-04 7.55E-04

K* mol kgw™" | 5.37E-05 | 8.80E-04 9.04E-04 1.79E-05 | 8.87E-04 8.80E-04

Mg?* mol kgw™" | 3.42E-04 | 1.18E-03 1.03E-03 4.12E-06 | 1.19E-03 9.78E-04
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NO3z~ mol kgw™ 0.00E+00 3.18E-03 3.16E-03 0.00E+00 | 3.18E-03 3.16E-03
Na* mol kgw™ 8.65E-04 1.01E-02 1.03E-02 3.81E-03 | 1.02E-02 1.02E-02
S0+ mol kgw™ 2.19E-04 3.59E-03 3.57E-03 1.09E-04 | 3.48E-03 3.46E-03
SiOz(aq) mol kgw™ 5.20E-04 9.67E-05 9.50E-05 4.18E-04 | 9.67E-05 9.60E-05
Calculated
H* mmol -4.84E-02 -9.92E-03 2.16E-02 -5.02E- -9.98E-03 -2.91E-03
kgw™ 01
Dissolved mg L™ 298.9 1005 1021 319.5 1012 986
solids
Charge imbalance error -0.06% 0.14% -0.16% -0.16% -0.18% 0.15%
Water type Ca-CO3 Na-SO4 Na-SO4 Na-CO3 Na-SO4 Na-SO4
COu(g) log -2.99 -3.52 -3.01 -4.25 -3.52 -3.51
fugacity
02(g) log -34.30 -0.68 -65.98 -29.50 -0.67 -67.98
fugacity
Goethite log Q/K 5.69 0.00 0.00 5.49 0.00 0.00
Kaolinite log Q/K 5.03 -0.10 -0.10 2.22 -0.10 -0.09
Calcite log Q/K 0.53 -1.27 -0.97 0.12 -1.27 -0.98
Quartz log Q/K 0.71 -0.03 -0.03 0.49 -0.03 -0.03

Pozn. 1: Slozeni vod SGW2 a SGW3 vstupujici do modelti bylo zredukovano o minoritni slozky, jako
napr. F~, NH4*, NO3s~, Li* apod. Naopak ponechany byly ve sloZzeni podzemnich vod ty rozpusténé
slozky, které jsou ddlezité pro zhodnoceni stavu nasyceni vod viéi mineralm hostitelské horniny a
puklinové vypiné (SiO.(aq), A" a Fe?*). Koncentrace hliniku a Zeleza maji v analyzach, na zékladé
kterych byly SGW2 a SGW3 navrZeny, znaény rozptyl hodnot (v pfipadé Zeleza hodnoty v rozmezi
nékolika setin aZ nékolika jednotek mg I't). Zvoleni koncentraci Fe?* a AIP* na zékladé aritmetického
pruméru se z divodu tohoto rozptylu nejevi jako spravny postup. Proto byly koncentrace sloZzek AR+ a
Fe2* v obou vodach zvoleny na zakladé relevantniho odhadu jejich pravdépodobnych hodnot, a sice
0,1 mg I,

Pozn. 2: Parcialni tlaky oxidu uhli¢itého (log Pco2) byly pocitany jako priméry ze vSech analyz a pro
SGW?2 bylo provedeno ovéreni analyzou plynt z vytoku S1. Pro SGW?2 je log Pco roven -3,00, coz
odpovidéd analyze CO. z vytoku S1 s hodnotou Pcoz rovno -3,12. Parcialni tlak CO. je tedy u
podzemni vody SGW2 cca 2,8% vy$S8i nez ve vzduchu. V pfipadé SGW3 je uréeni primérné hodnoty
problematické vzhledem k nekompletnim analyzam vSech specii uhli¢itant pfi pH > 9,5. Nicméné byla
uréena hodnota parcialniho tlaku Pco, rovna -3,50, coZ by odpovidalo stejnému parcialnimu tlaku,
Jjakého CO; nabyva v atmosfére.

3.1.2 Reprezentativni chemické a mineralogické slozeni horniny

Reprezentativni mineralogické slozeni horniny je uvedeno v Tab. 2.

Tab. 2 Odhad procentualniho zastoupeni mineralnich fazi v jednotlivych horninovych typech

i L, odhad % ]
hornina mineral , poznamka
zastoupeni
Kompaktni jemnozrnny | @mfibol 42
amfibolit s biotitem plagioklas 38
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kfemen 11
biotit 7
akcesorie 1 pyrlt,. pyrhgtln a chalkopyrit, zirkon, monazit,
apatit, titanit

sgkunle. 1 apatit, titanit, sericit, chlorit, K-zivec, kalcit
mineraly
plagioklas 53
amfibol 30
kfemen 10

Migmatitizovana amfibolicka [~

rula s biotitem biotit 4
akcesorie 1 granat, apatit, zirkon, ilmenit, pyrit
sekund. 5 K-zivec, albit, chlorit, sericit, prehnit, titanit,
mineraly kalcit
plagioklas 35
biotit 25
kfemen 20

» o K-Zivec 12

Stromatiticky biotiticky

migmatit s amfibolem amfibol 5
akcesorie 1 zirkon, monazit, apatit, titanit a opakni mineraly

jako pyrit, pyrhotin, chalkopyrit, pentlandit

sekund. 2 adular, chlorit, albit, titanit, sericit
mineraly

3.1.3 Mineralogicka vypln puklin

Mineralogicka vyplf puklin je uvedena v Tab. 3.

Tab. 3 Cetnost minerélii zastizenych na puklinach a vrtech v PVP Bukov

% z celkového poctu

pocet vyplni puklin

chodby vrty chodby vrty
kalcit 408 1389 26 40
chlorit 333 1749 21 50
epidot 24 381 2 11
jilové mineraly nerozliSené 57 160 4 5
hematit 40 146 3 4
kfemen 43 455 3 13
pyrit 29 3 2 0
Zivec nerozlisSeny 28 384 2 11
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biotit 4 329 0 9
sulfidy nerozliSené 21 380 1 11
albit 8 92 1 3
celkem dokumentovanych puklin 1551 3477

3.2 Vstupni data pro modely reakéniho transportu

Podrobny vybér vstupnich dat a jejich zhodnoceni je mozné nalézt v prvni prabézné zpravé
Cervinka et al. (2017). Zde uvadime jen nejpodstatnéjsi vstupni data (Tab. 4).

Tab. 4 Zakladni vstupni data do modelu reakéniho transportu

Komponenta Veli€ina Hodnota
Bentonit Hydraulicka vodivost | 1,0.10-2 m.s1
Bentonit Efektivni porozita 0,382

Bentonit Tortuozita 0,182

Bentonit Efektivni difuzivita 1,3.109 m2.s?

Hornina - puklina | Hydraulicka vodivost | 5,0.10° m.s

Hornina - puklina | Efektivni porozita 0,05
Hornina - puklina | Tortuozita 1
Hornina - puklina | Pritok 0,79 L.rok?

Na zakladé geochemického modelovani a kontroly nasyceni modelovych vod vuci vybranym
mineralnim fazim (goethit, kaolinit, kalcit a kfemen) pfi jejich vzajemném miseni bylo
pfipraveno vychozi sloZzeni modelovych vod, vhodnych pro transportni modelovani a
modelovani iontovyménnych reakci. Podrobnosti uvadi kapitola 4.8. Doporu€ené slozeni je
uvedeno v Tab. 5.

Tab. 5 Doporuéené vychozi fyzikalné-chemické parametry a sloZzeni modelovych vod pro transportni
modelovani. Primy vystup z geochemického programu, tabulka pouze v anglické verzi

Parameter Unit SGW2 B-SGW2-OX B-SGW2-ANOX SGW3 B-SGW3-OX B-SGW3-ANOX
pH 8,2 8,24 7,87 9,4 8,24 8,13

Eh mV 236,6 731,6 -198,5 236,6 731,6 -222,4
Temperature °C 25 25 25 25 25 25

AR mol kgw™ 5,680E-08 6,340E-08 2,760E-08 8,600E-07 6,320E-08 4,960E-08
Ca** mol kgw‘1 3,840E-04 5,120E-05 1,760E-04 3,000E-06 5,110E-05 1,640E-04
CI- mol kgw‘1 9,310E-05 2,070E-03 2,060E-03 5,280E-04 2,500E-03 2,490E-03
Fe? mol kgw‘1 3,600E-12 3,600E-12 3,630E-07 5,600E-12 3,600E-12 9,700E-09
HCO3™ mol kgw™ 1,690E-03 9,680E-04 1,320E-03 2,050E-03 9,650E-04 7,550E-04
K* mol kgw™ 5,370E-05 8,800E-04 9,040E-04 1,790E-05 8,870E-04 8,800E-04
Mg?* mol kgw™ 3,420E-04 1,180E-03 1,030E-03 4,120E-06 1,190E-03 9,780E-04
NO;3~ mol kgw™ 0,000E+00 3,180E-03 3,160E-03 0,000E+00 3,180E-03 3,160E-03

24




= SUR AO Geochemické vypocéty a model reakéniho Evidencni oznacent
transportu — zavére€na zprava SURAO TZ 271/2018

Na* mol kgw™ 7,220E-04 | 1,007E-02 1,034E-02 3,080E-03 | 1,030E-02 1,016E-02
SO42‘ mol kgw‘1 2,190E-04 3,590E-03 3,570E-03 1,090E-04 3,480E-03 3,460E-03
SiOz(aq) mol kgw‘1 1,020E-04 9,670E-05 9,500E-05 1,330E-04 9,670E-05 9,600E-05
Calculated
H* ' mmol kgw™! | -0,006809 | -0,009915 0,02163 -0,32 -0,009994 -0,00287
Dissolved solids mg L 183,5 1004 1022 2434 1014 985
Charge imbalance error 0,00% 0,02% -0,01% -0,02% 0,21% -0,01%
Water type Ca-HCO3 Na-SO4 Na-SO4 Na-HCO3 Na-SO4 Na-SO4
CO4(g) log fugacity -3,20 -3,562 -3,01 -4,36 -3,52 -3,561
0(9) log fugacity -34,31 -0,68 -65,05 -29,51 -0,68 -65,62
Goethite log Q/K -0,002 -0,005 -0,181 -0,010 -0,005 -1,336
Kaolinite log Q/K -0,001 -0,008 -0,098 -0,034 -0,101 -0,095
Calcite log Q/K -0,001 -1,268 0,971 -0,986 -1,270 -0,976
Quartz log Q/K 0,000 -0,028 -0,028 -0,002 -0,028 -0,028

4.1 Model pro ovéreni ekvilibrace podzemnich vod s okolni
horninou

Mineralogické sloZeni hostitelské horniny bylo pfevzato z Tab. 2 a sloZeni puklinové vyplné
z Tab. 3. Ze sloZeni hostitelské horniny a puklinové vyplné byl posléze sestaven zakladni
soubor minerall, které byly uvazZovany v geochemickych modelech a vuci kterym byl
studovan stav nasyceni podzemnich vod SGW2 a SGW3. Tyto vybrané relevantni mineraly
jsou uvedeny v Tab. 6, ktera obsahuje také jejich oznaleni v termodynamické databazi
LLNL.DAT, jejich chemické vzorce, rovnice rozpousténi a logaritmy rovnovaznych konstant
(log K).

Termodynamicka data biotitu nejsou dostupna jak v databazi LLNL.DAT, tak ani v dalSich
relevantnich databazich, jako jsou databaze dodavané s programem PHREEQC (Parkhurst
a Appelo 2013), nebo napf. databaze Thermoddem (Blanc et al. 2012) ¢&i Andra Thermo-
Chimie (Giffaut et al. 2014). Biotit tedy v modelovani v jednotlivych pfipadech bud uvazovan
nebyl, nebo byl nahrazen pfibuznym mineralem — muskovitem.

Tab. 6: Prehled mineral(i hostitelské horniny a puklinovych vypini uvaZovanych v geochemickém
modelovani. Chemické rovnice a log K pochazeji z databaze LLNL.DAT programu PHREEQC

L Oznaceni o , “ixo

Mineral v LLNL.DAT Chemicky vzorec a rovnice rozpousténi log K
i i30g + *= ARt + Na* + +
Albit . Albite NgAISlsog 4 H" = Al Na*+ 2 H,O + 3 276
(plagioklas) SiO2
Anortit . CaAl,Si,Og+ 8 H =
. Anorth . 26,

(plagioklas) northite = Ca?" + 2 A + 2 SiO; + 4 H;0 6.6
Kfemen Quartz SiO; = SiO; -4,00
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Biotit N/A K(Mg,Fe?")s[AlSiz010(OH,F), N/A
. KA|3Si3010(OH)2 +10H*=
Muscovite — K* + 3 AR + 3 SiO5 + 6 Hs0 13,6
Tremolit . CaxMgsSigO22(OH), + 14 H* =
. T lit . 1,2
(amfibol) remotite =2 Ca?" + 5 Mg?* + 8 H.0 + 8 SiO; 6
K-Zivec Maximum_ KAISi;Og + 4 H* = AP* + K* + 2 H,0 + 3Si0, | -0,275
Microcline
Kalcit Calcite CaCOsz + H* = Ca?* + HCOgz 1,85
. . FeS, + H,O =
Pyrit Pyrite = 0.25 H* + 0.25 SO + Fe?* + 1.75 HS" 24,7
Chamaosit . FesAlSiOs(OH)4 + 10 H =
(chlorit) Chamosite-7A  _ g0, + 2 AB* + 2 Fe?* + 7 H;0 328
. . CazFeAlzsisolon +13 H* =
Epidot Epidote = Fe® + 2 AR + 2 Ca?* + 3 SiO; + 7 H,0 32,9

V prvni fazi ovéfeni stavu ekvilibrace podzemnich vod s okolni horninou byly v programu
PHREEQC s databazi LLNL.DAT proSetfeny saturacni indexy (Sl) relevantnich mineralQ
uvedenych v Tab. 6 v podzemnich vodach SGW2 a SGW3. Saturaéni indexy mineralda*
informuji o stavu nasycenosti roztoku vi¢i danym mineralim. Toto proSetfeni je z pohledu
modelovani obecné, jelikoz neni zapotfebi konstruovat model specialné bud pro hostitelskou
horninu, nebo pro puklinovou vypli. Hodnoty saturacnich indexd uvazovanych minerall z
Tab. 6 ve vodach SGW2 a SGW3 o sloZzeni uvedeném v Tab. 1 pfi teploté 25 °C jsou
zachyceny na Obr. 3.

Pro vyhodnoceni satura¢nich indext hlinitokfemicitant je mimo jiné zapotfebi znalost
vodnych koncentraci Si a Al. V této souvislosti je zahodno zminit, Ze zatimco koncentrace Si
ve vodach SGW2 i SGW3 pochazeji z realnych analyz, tak koncentrace Al byly nastaveny na
odhadovanou pravdépodobnou hodnotu 0,1 mg I%.

1 Saturaéni index vyjadfuje stav nasycenosti roztoku vi¢i danému mineralu a Ize jej vypocitat podle
vztahu SI =log(Q/K), kde Q je reakeni kvocient (nékdy také IAP — lon Activity Product) a
K rovnovazna konstanta rozpoustéci reakce mineralu. Je-li SI > 0, roztok je vi¢i danému mineralu
pfesycen (mineral ma tendenci se srazet). S| = 0 odpovida stavu nasyceni, zatimco hodnoty Sl < 0
znadi podsyceni roztoku (mineral se rozpousti).
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Presyceni

Saturacéni index (SI)
=]

Mineraly

Obr. 3: Saturacni indexy (Sl) uvaZovanych minerali horninového prostfedi a puklinovych vypini
v podzemnich vodach SGW2 a SGW3 pfi teploté 25 °C

Dale bylo u obou vod nastaveno pe =-1,69, coZz odpovida hodnoté oxida¢né-redukéniho
potencialu En = -100 mV. Tato hodnota byla pro granitické vody Ceského masivu zvolena po
konzultaci se SURAO i pro modelovani rozpustnosti radionuklid(i v praci Havlové et al.
(2016). Detailni zdlivodnéni volby této hodnoty je obsazeno v uvedené zpravé. Hodnota Ej
vodného prostfedi ma vliv na saturacéni indexy nékterych mineralli, pfedevsSim téch, které
obsahuji Zzelezo (napf. pyrit nebo chamosit). Hodnoty S| takovych mineralt uvedené na Obr.
3 je proto tfeba brat jako svazané se zvolenou hodnotou E.

Z Obr. 3 plyne, Zze obé podzemni vody jsou mirné pfesyceny vici kiemeni (quartz) a kalcitu
(calcite) a vyrazngji presyceny va&i chamositu (chloritu), tremolitu, epidotu a muskovitu.
Posledni jmenovany vSak byl do vypoétd zahrnut jen jako analog biotitu, jehoz
termodynamicka data se v databazich nenachazi (vysoky saturacni index muskovitu muze
svédcCit o tom, Ze jeho zahrnuti v modelovani na zakladé principu analogu s biotitem neni
pfilis vhodnym FeSenim). Vody SGW2 a SGW3 jsou dale pfesyceny vic&i K-Zivci (mikroklinu)
a albitu. Vuci anortitu jsou obé vody podsyceny, coz znamena, Ze anortit se v nich za danych
podminek bude mit tendenci rozpoustét. V& pyritu jsou podzemni vody za uvazované
hodnoty oxida¢né-redukéniho potencialu (=100 mV) velmi vyrazné podsyceny (saturaéni
indexy jsou vyrazné nizSi nez zvoleny rozsah osy y na Obr. 3).

Z vySe uvedeného vyplyva, Ze mineraly s nejniz§i absolutni hodnotou S| a tim padem i
nejblize rovnovaze s podzemnimi vodami jsou kiemen a kalcit. Naopak Zzivce jsou znacné
mimo rovnovahu, a to jak ve stavu presyceni (albit a mikroklin), tak i podsyceni (anortit). Na
tomto jevu se maze podilet i nastavovana koncentrace Al** (0,1 mg I%).

Vyhodnoceni stavu ekvilibrace podzemni vody s horninou Ize v ramci modelovani uskutecnit
i jinym zpusobem, nez skrze studium saturacnich indexd minerald. V principu se jedna o
ekvilibrace (tj. zrovnovazeni) Cisté vody se studovanou mineraini sestavou odpovidajici bud
hostitelské horniné, nebo puklinové vyplni. Takto ziskané rovnovazné slozZeni vody lIze
porovnat se slozenim uvazovanych vod SGW2 a SGW3.
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Tato modelovaci uloha byla opét realizovana v programu PHREEQC. Cista ,destilovana*
voda pfi teploté 25 °C byla ekvilibrovana v pfipadé hostitelské horniny s zivci (albitem,
anortitem a mikroklinem), kiemenem, sadrovcem, tremolitem, kalcitem a pyritem, a v pfipadé
puklinové vyplné rovnéz s zivci, kifemenem, sadrovcem, kalcitem, pyritem a navic také
chamositem (chloritem). Vychozi mnozstvi minerall byla zvolena v dostateéném prebytku,
ktery zaruCoval, Ze nedojde kK jejich uplnému rozpusténi. Pouze v pfipadé pyritu bylo jeho
mnozstvi kvuli jeho tendenci k Uplnému rozpousténi (vyrazné podsyceni za daného E, viz
Obr. 3) zvoleno na hodnotu 1x107° mol na litr kapalné faze, ktera fadové koresponduje
s maximalni analytickou koncentraci Zeleza z vychozich analyz vzorkd vedoucich k navrhu
vody SGW2. Pfi vypoctech bylo fixovano pH vysledného roztoku na pfislusném pH dané
podzemi vody (8,2 pro SGW2 a 9,4 v pfipadé SGW3). Vysledna sloZeni rovnovaznych vod a
jejich srovnani se slozenim reprezentativnich vod SGW2 a SGWa3 je ilustrovano na Obr. 4.

Z grafli na Obr. 4 Ize vycCist, Ze alespon Ffadové shody mezi danou reprezentativni vodou a
vypocCitanou rovnovaznou vodou horniny nebo puklinové vypliné je dosaZzeno pouze
v pfipadé koncentraci Si, Na a Mg (SGW2 i SGW3). U ostatnich slozek jsou koncentrace
v niz§i mife shody. JelikoZ je soubor minerall horninového prostfedi a puklinovych vypini
velmi podobny, jsou i vysledna slozeni rovnovaznych vod (napf. ,SGW2 + hornina“ a ,SGW2
+ puklina®, viz Obr. 4) odliSna jen velmi malo.

mSGW2
B SGW2 + hornina
—— @~ WSGW?2 + puklina |

- ESGW3 —
HSGW3 + hornina
- mSGW3+ puklina

log koncentrace (mol I'%)
log koncentrace (mol I%)

Na K Ca Mg Fe Al S(6) C(4) S Na K Ca Mg Fe Al S(6) C4) S

Obr. 4: Grafické srovnani vychozich vod SGW2 (vlevo) a SGW3 (vpravo) s vyslednymi vodami
plynoucimi z ekvilibrace ¢isté vody s mineralnimi sestavami horninového prostfedi a puklinové vyplné

Vyhodnoceni stavu ekvilibrace podzemnich vod s mineraly hostitelské horniny a puklinovych
vyplni bylo provedeno dvéma zplsoby, a to proSetfenim stavu nasyceni podzemnich vod
vuci danym mineralim, a také vypoctem slozeni vody, ktera je v termodynamické rovnovaze
s mineralnimi sestavami horninového a puklinového prostfedi. Bylo zjisténo, Zze vody SGW2
a SGW3 jsou vla&i mnohym pfitomnym mineralim pfesycené, coz ale z davodu kinetickych
bariér geochemickych procest neni prfekvapivé (geochemické reakce, kterych se ucastni i
mineraly, jsou zpravidla dlouhodobé procesy, které vyzaduji pro pfipadné dosazeni
rovnovahy jednotky, desitky, nebo i vice let. V pfipadé hlinitokfemicitani muze byt jejich
zjiSténa nenasycenost dana také skuteCnosti, Ze koncentrace (potazmo aktivita) ionta Al**
byla ve vodach kvili jejich problematickym analytickym koncentracim (téméf vSechny
analyzy pod mezi detekce <0,02 mg-I*) pouze odhadnuta.

28



Evidencni oznaceni:

- Geochemické vypocéty a model reakéniho
] SURAO transportu — zavére¢na zprava SURAO TZ 271/2018

4.2 Model chemického slozeni bentonitové pérové vody

Modelovani bentonitové porové vody je netrividlni geochemickou problematikou, ktera byla
dfive studovana napt. Cervinkou a Hanulakovou (2013) nebo Cervinkou a Gondolli (2015).
Ze zahranicCni literatury lze zminit napf. prace Bradburyho a Baeyense (2002), Wersina
(2003), Wersina et al. (2004) nebo Curtiho (2011).

Modelovani pérové vody bentonitu je obecné zalozeno na ekvilibraci vychozi podzemni vody
s mineraly obsazenymi v daném typu bentonitu, pfiemz v modelu je zahrnut také proces
kationtové vymény v mezivrstvi jilovych mineralll. Z geochemického pohledu je tedy slozeni
bentonitové pérové vody ovlivnéno pfedevSim mineralogickym sloZzenim bentonitu, slozenim
kapalné faze (okolni podzemni voda), sloZzenim plynné faze (zejména parcialni tlaky CO-, a
02), kompakci bentonitu a rychlosti difuze latek rozpusténych v podzemni vodé skrz bentonit
(Cervinka a Gondolli 2015).

V ramci tohoto projektu byl sestaven rovnovazny geochemicky model pérové vody bentonitu
BaM v programu PHREEQC, verze 3 (Parkhurst a Appelo 2013), s vyuzitim termodynamické
databaze LLNL.DAT. Model byl vyvinut podle vzoru, kterym byl model pérové vody navrzeny
v praci Cervinky a Gondolli (2015). Na jejich model Ize pohlizet jako na modifikaci dobfe
zavedeného modelu autord Bradburyho a Baeyense (2002). Vytvorenym modelem bylo
v této praci vypocCitano vysledné sloZeni bentonitové pérové vody pro pfipady, kdy je vychozi
podzemni vodou jak SGW2, tak i SGW3 (viz Tab. 1).

Modelovani pérové vody bentonitu BaM je potfebné také v soubé&zné probihajicim projektu
SURAO ,Chovani UOS pro VJP a RAO/Korozni produkty”. Aby bylo dosaZeno konzistence
mezi obéma projekty ve smyslu vstupnich dat, aplikovanych modell a jejich vysledk(, bude
geochemicky model porové vody vytvoieny v ramci této prace pouzit také v uvedeném
projektu. Z toho ddvodu byly vypodty pérové vody provedeny v programu PHREEQC jak
s aplikaci databaze LLNL.DAT, tak s aplikaci databaze Thermoddem (Blanc et al. 2012),
ktera byla pro modelovani zvolena pravé v projektu ,Korozni produkty” (Gondolli et al. 2016).

Pfed samotnym vytvofenim modelu sloZeni porové vody bentonitu BaM s vychozimi vodami
SGW2 a SGWS3 byly vramci této prace nejprve v programu PHREEQC sestaveny dfive
zmin&né modely pérové vody podle Bradburyho a Baeyense (2002) a Cervinky a Gondolli
(2015). Sestavené modely byly nasledné testovany porovnanim dosazenych vysledki
s vysledky uvedenymi v pfislusné literatufe. Proces tvorby téchto dvou testovacich modell a
jejich ovéFeni bylo detailng popsano v pfedchozi pribézné zpravé Cervinky et al. 2017.
V obou pfipadech bylo vytvofenymi modely dosazeno velmi dobré shody s originalnimi
vysledky Bradburyho a Baeyense (2002), resp. Cervinky a Gondolli (2015), samoziejmé
v mezich, které jsou dany rozdilnymi pouzitymi vypoc€etnimi kédy a databazemi.

Po uspésném ovéfeni modelu konfrontaci s literarnimi vysledky bylo pfistoupeno k jeho
modifikaci tak, aby byly konkrétné zohlednény parametry a podminky nami studovaného
systému obsahujiciho bentonit BaM a podzemni vodu SGW2, nebo SGW3. Nasledné bylo
provedeno modelovani pérové vody bentonitu BaM za rdznych podminek jakoZto jednoho
z vyznamnych dil€ich cili tohoto projektu. Vysledna slozeni modelovych pérovych vod jiz
byla publikovana ve zpravé Cervinky et al. (2017). Jelikoz byly poté jesté nékteré modelové
aspekty a parametry vramci feSitelského kolektivu upraveny a prehodnoceny, jsou
v nasledujicich sekcich tyto parametry, aspekty a na nich zalozené vysledky uvedeny znovu
a v aktualizované podobé.
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4.2.1 Vytvoreni geochemického modelu pérové vody bentonitu BaM

Geochemicky model s pouzitim PHREEQC

Model chemického slozeni pérové vody bentonitu BaM byl v ramci této prace sestaven
v programu PHREEQC, verze 3, pfesné podle pFedlohy, kterou byl rovnovazné
termodynamicky model popsany v praci Cervinky a Gondolli (2015), jehoZz charakteristiky
byly popsany jiz ve dfivéjsi zpravé Cervinky et al. (2017). Nékteré z dllezitych parametrd
ovliviujicich vysledné sloZeni bentonitovée poéroveé vody jsou s ohledem na konkrétni
studovany systém bentonit BaM + podzemni voda (SGW2 nebo SGW3) v nasledujicich
odstavcich rozebrany podrobnéji, jelikoz byly tyto parametry dale pouzity jako vstupni data
do vyvinutého geochemického modelu.

Slozeni a dalSi vlastnosti vychozich podzemnich vod SGW2 a SGW3

Podzemni vody SGW2 a SGW3, které byly v geochemickém modelu bentonitové pérové
vody pouzity jako vychozi kapalné faze, byly jiz popsany v ¢asti 3.1 a jejich chemické slozeni
a dalSi parametry jsou uvedeny v Tab. 1. Ve vytvofeném modelu byla pfipadna nabojova
nevyrovnanost vod dorovnana vzdy zménou koncentrace Na*.

Mineralogické slozeni bentonitu BaM a inventar dobie rozpustnych soli

Mineralogické slozeni bentonitu BaM v¢etné obsahu dobfe rozpustnych soli je uvedeno
v Tab. 7. Mineralogické sloZeni bylo stanoveno semikvantitativni rentgenovou praskovou
difrakci (Cervinka a Gondolli 2015). V geochemickém modelu byly jako mineraly v rovnovaze
s pérovou vodou uvazovany kiemen, CaMg-siderit, dobfe rozpustné soli z Tab. 7, a dale také
sekundarni mineraly kalcit (CaCOgs), dolomit (CaMg(COs).), goethit (FeO(OH)) a kaolinit
(AlSioOs(OH)4). Kaolinit v modelu Fidi koncentraci rozpusténého hliniku, zatimco
koncentrace Zeleza je fizena rovnovahou mezi CaMg-sideritem a goethitem. Rozpousténi &i
srazeni bentonitovych mineral(l anatasu a smektitu se v modelu neuvazovalo; uvazovala se
vSak kationtova vyména na smektitu, ktera je popsana v nasledujicim odstavci.

Tab. 7: Mineralogické sloZeni bentonitu BaM a obsah dobfe rozpustnych soli (pfejato z Cervinka a
Gondolli (2015)). Symbol M znacdi molarni hmotnost. Pfesny chemicky vzorec smektitu nebyl
specifikovan

Mineral Chemicky vzorec M (g mol?) Hmotnostni zlomek
Smektit N/A N/A 0,87770
Kfemen SiO2 60,08 0,05251
Anatas TiO: 79,88 0,03870
CaMg-siderit Cao.1Mgo.33Fe057CO3 103,86 0,03108

Dobre rozpustné soli:

Mg(NOs). Mg(NOs). 148,315 6x107°
NaHCO; NaHCO3 84,007 0,00240
Sadrovec CaS042H,0 172,17 0,00015
Halit NacCl 58,35 3x107°
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Kationtova vyménna kapacita a obsazeni kationtti pro bentonit BaM

Vysledky kationtové vyménné kapacity (CEC) a obsazeni kationtd na vyménnych mistech
pro bentonit BaM byly pfevzaty ze zpravy Cervinky a Gondolli (2015) a jsou shrnuty v Tab. 8.
Tyto parametry byly dale pouzity jako vstupni data do geochemického modelu bentonitové
porové vody. Koeficienty selektivity (log K) kationtové vyménnych reakci na smektitu byly
pouzity ty, které jsou soucasti standardni databaze PHREEQC.DAT programu PHREEQC a
jsou shrnuty v Tab. 9. Pro popis kationtové vyménnych reakci je zde pouzita tzv. Gainesova-
Thomasova konvence (Gaines a Thomas 1953; Parkhurst a Appelo 2013).

Tab. 8: Kationtova vyménna kapacita (CEC), obsazeni kationti a ekvivalentni frakce (8) pro bentonit
BaM

Kationt Na* K* Ca?* Mg?* CEC
meq-100g* 3,9 3,4 11,7 35,7 54,7
B 0,072 0,063 0,213 0,652 1,000

Porozita kompaktovaného bentonitu a pomér pevné ke kapalné fazi

Dulezitym parametrem geochemického modelu je také pomér pevné ke kapalné fazi
(hmotnost bentonitu k objemu pérové vody), jelikoz reprezentuje porozitu bentonitu a také
mnozstvi pérové vody dostupné pro geochemické reakce (voda také muize byt v prostoru
mezi vrstvami jilovych mineralli, kde je pro geochemické reakce nedostupna). Pro
geochemicky model pérové vody byla vtéto praci zvolena porozita kompaktovaného
bentonitu 41,5 %, coz pfi uvazeni hustoty suchého kompaktovaného bentonitu 1600 kg m™
vede k poméru pevné ke kapalné fazi o hodnoté 3,86 kg I'. V programu PHREEQC byl pfi
vypoctech vzdy volen objem vodné faze 1 litr a z daného poméru pevné ke kapalné fazi bylo
nasledné uréeno mnozstvi bentonitu, respektive jeho minerall, dobfe rozpustnych soli apod.

Kod geochemického modelu porové vody bentonitu BaM sestaveny v programu PHREEQC,
verzi 3, je odevzdan s touto zpravou ve formé elektronické pfilohy. Pfehledné jsou parametry
modelu shrnuty v Tab. 9.

Tab. 9: Parametry geochemického modelu p6rové vody bentonitu BaM

Parametry geochemického modelu pérové vody bentonitu BaM

Hustota suchého kompaktovaného bentonitu 1600 kg m™3

Porozita 0,415

Pomeér pevné ke kapalné fazi 3,86 kg I’

Teplota 25°C

Mineraly Hmotn. % Kationtové vyménné reakce log K
Smektit 87,770 Na* + X = NaX 0,000
Kfemen 5,251 K*+ X =KX 0,700
CaMg-siderit 3,108 Ca®" + 2 X = CaXz 0,800
Kalcit - Mg?* + 2 X" = MgXo 0,602
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Dolomit -
Goethit -
Kaolinit -
Dobfe rozpustné soli mmol kg™ Ekvivalentni frakce (B) meq kg™
Mg(NOs). 0,41 NaXx 0,072 39
NaHCOs 40,0 KX 0,063 34
Sadrovec 0,87 CaX 0,213 117
Halit 0,51 MgX 0,652 357

CEC 547

4.2.2 Vysledky modelovani slozeni pérové vody bentonitu BaM

V ramci modelovani bylo vypocitano mnoho verzi chemického sloZeni pérové vody bentonitu
BaM s ohledem na uvazované podminky, vychozi podzemni vody a pouzité termodynamické
databaze.

Pdérové vody byly vypoditany pro vychozi podzemni vody SGW2 i SGW3. Pro obé vychozi
podzemni vody byly vypocitany bentonitové pérové vody pro dva pfipady podminek:

e oxické podminky (rovnovaha s plynnymi CO, a O, za atmosférickych podminek;
znaceno ,,0X"): log Pco2 = -3,50 atm; log Po2 = -0,68 atm;

e anoxické podminky (znaceno ,ANOX®): log Pco2 = -3,00 (SGW2) a -3,50 atm
(SGW3); Po2 = 0 atm.

Kazdy z vySe uvedenych vypoc¢td byl navic proveden jak s termodynamickou databazi
LLNL.DAT, vyuzivanou v tomto projektu, tak s databazi Thermoddem (Blanc et al. 2012),
ktera je pro modelovani pouzivana také vramci projektu ,Chovani UOS pro VJP a
RAO/Korozni produkty® (Gondolli et al. 2018). Celkové tedy bylo vygenerovano 8 rliznych
slozeni porovych vod bentonitu BaM, jak je schematicky ilustrovano na Obr. 5. Pro ucely ZL
Geochemie jsou vtéto zpravé prezentovany a aplikovany pouze bentonitové vody
predikované s vyuzitim databaze LLNL.DAT.

Vyslednym modelovanym poérovym vodam bylo pro vétsi pfehlednost pfifazeno oznaceni
v obecném tvaru ,B-podzemni voda-podminky“, kde ,B“ znaci, Ze se jedna o bentonitovou
vodu, ,podzemni voda“ vyjadfuje, ktera vychozi podzemni voda byla pouzita (SGW2 nebo
SGW3), a ,podminky“ informuji o tom, zdali se jedna o vodu oxickou (OX), nebo anoxickou
(ANOX). Tak napfiklad bentonitova pérova voda zalozena na podzemni vodé SGW2 za
anoxickych podminek ponese v tomto duchu oznaceni ,B-SGW2-ANOX".
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Obr. 5: Schematicka ilustrace jednotlivych verzi predikovanych sloZeni pérovych vod s ohledem na
vychozi podzemni vody, uvaZzované podminky a aplikované termodynamické databaze (v této praci
uvazovana pouze databaze LLNL.DAT)

Vysledné bentonitové pérové vody zalozené na vychozi vodé SGW2

Vysledna sloZeni modelovanych pérovych vod bentonitu BaM s vychozi podzemni vodou
SGW2 pro oxické i anoxické podminky jsou obsahem Tab. 10. Koncentrace rozpusténcu
jsou pak pro jednotlivé podminky a pouzité databaze graficky srovnany na Obr. 6.

Mezi hlavni rozdily mezi vyslednymi pérovymi vodami za oxickych a anoxickych podminek
patfi (pfirozené kromé pfislusnych hodnot En) pokles pH oproti vychozi hodnoté v pfipadé
vod anoxickych a narlst v pfipadé vod oxickych. Ze srovnani slozeni bentonitovych vod a
vychozi podzemni SGW2 je patrné, Ze bentonitové vody jsou bohat$i na Na*, K*, Mg?,
chloridy nebo sirany.

1.2E-02
1.0E-02 —gll—— ESGW2
20603 L ® B-SGW2-OX

 B-SGW2-ANOX

6.0E-03

4.0E-03

Molalita (mol kgw?)

2.0E-03

0.0E+00
PN :
& v Qz®%£Q N c,c:@ S N 9
< Slozky
Obr. 6: Vysledna predikovana sloZzeni pérové vody bentonitu BaM s vychozi podzemni vodou SGW2
za oxickych i anoxickych podminek ve srovnani se sloZzenim vychozi vody

Tab. 10: Vysledna predikovana chemicka sloZeni pérové vody bentonitu BaM a sloZeni ionfoménice
pro vychozi podzemni vodu SGW2. ,Pomér S/L* znali pomér pevné ke kapalné fazi. SloZeni a
parametry bentonitovych vod jsou totoZné s témi, které jiz byly pro prehlednost uvedeny drive v textu
(Tab. 1)

Podminky Oxickeé (OX) Anoxické (ANOX)
Databaze LLNL.DAT LLNL.DAT
Identifikator SGW?2 vychozi B-SGW2-0OX B-SGW2-ANOX
Pomér S/L kg I 3.86 3.86 3.86

33




= SUR AO Geochemické V)’/pofftyva rim’del rt?akéniho ] Evidencn oznacent:
transportu — zavéreéna zprava SURAO TZ 271/2018
log Pcoz atm -2.98 -3.50 -3.00
log Po2 atm -0.68 -65.98
T °C 25 25 25
lont. sila mol I 4.54E-03 1.68E-02 1.70E-02
pH 8.20 8.24 7.87
En mV 236.64 731.59 -212.36
Koncentrace mol kgw
Na 8.65E-04 1.01E-02 1.03E-02
K 5.37E-05 8.80E-04 9.04E-04
Ca 8.64E-04 5.12E-05 1.76E-04
Mg 3.42E-04 1.18E-03 1.03E-03
Fetot 1.79E-06 3.60E-12 9.50E-07
Al 3.71E-06 6.34E-08 2.76E-08
Cl 9.31E-05 2.07E-03 2.06E-03
S(6) 2.19E-04 3.59E-03 3.57E-03
N(5) 0.00E+00 3.18E-03 3.16E-03
C(4) 2.77E-03 9.68E-04 1.32E-03
Si 5.20E-04 9.67E-05 9.50E-05
Slozeni iontoménice mol kgw?
NaX 0.150 0.297 0.297
KX 0.131 0.130 0.130
CaXz 0.226 0.059 0.191
MgXa 0.688 0.782 0.650

Vysledné bentonitové pérové vody zalozené na vychozi vodé SGW3

Vysledna chemicka slozeni pérovych vod bentonitu BaM s vychozi podzemni vodou SGW3
pro oxické i anoxické podminky jsou obsahem Tab. 11. Koncentrace hlavnich rozpusténcu
jsou pak pro jednotlivé podminky a pouzité databaze opét graficky srovnany na Obr. 7. pH
vyslednych predikovanych pérovych vod je vzdy niz8i nez hodnota pH vychozi podzemni
vody SGW3 (pH = 9,4).

Srovnani Obr. 6 a Obr. 7 vede kzavéru, ze koncentrace hlavnich slozek a také pH
vyslednych pérovych vod jsou u SGW2 i SGW3 velmi podobné — vysledné slozeni porové
vody je tedy fizeno predevsim efekty kationtové vymény a rozpousténi/srazeni pevnych latek
nez sloZzenim vychozi podzemni vody. Toto je ilustrovano také v Durovové a Piperové
diagramu na Obr. 8, resp. Obr. 9. Vysledné modelové porové vody maji oproti vychozim
podzemnim vodam vzdy vys$si koncentraci Na*, K*, Mg?*, CI, SO4> a NOs~. Anionty NO3~
jsou dusledkem rozpousténi soli Mg(NOs). obsazené v primarni mineralogii bentonitu.
ZvySené koncentrace chloridll jsou zase zpUsobeny rozpousténim NaCl. Koncentrace HCO3~
a SiOz(aq) jsou naopak vzdy niz8i nez ve vychozich vodach.
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Tab. 11: Vysledna predikovana chemicka sloZeni pérové vody bentonitu BaM a sloZzeni ionfoménice
pro vychozi podzemni vodu SGW3. ,Pomér S/L* znacCi pomér pevné ke kapalné fazi. Slozeni a
parametry bentonitovych vod jsou totoZné s témi, které jiz byly pro prehlednost uvedeny drive v textu

(Tab. 1)

Podminky Oxické (OX) Anoxické (ANOX)
Databaze LLNL.DAT LLNL.DAT
Identifikator SGW3 vychozi B-SGW3-OX B-SGW3-ANOX
Pomér S/L kg I 3.86 3.86 3.86

log Pcoz atm -4.23 -3.50 -3.50

log Po2 atm -29.50 -0.68 -67.98

T °C 25.00 25.00 25.00
lont. sila mol I 4.30E-03 1.69E-02 1.66E-02
pH 9.40 8.24 8.13

En mV 236.64 731.70 -257.32
Koncentrace mol kgw™!

Na 3.81E-03 1.02E-02 1.02E-02
K 1.79E-05 8.87E-04 8.80E-04
Ca 3.24E-05 5.11E-05 1.64E-04
Mg 4.12E-06 1.19E-03 9.78E-04
Fetot 1.79E-06 3.60E-12 8.15E-07
Al 3.71E-06 6.32E-08 4.96E-08
Cl 5.28E-04 2.50E-03 2.49E-03
S(6) 1.09E-04 3.48E-03 3.46E-03
N(5) 0.00E+00 3.18E-03 3.16E-03
C4) 2.68E-03 9.65E-04 7.55E-04
Si 4.18E-04 9.67E-05 9.60E-05
Slozeni iontoménice mol kgw™'

NaX 0.150 0.300 0.300

KX 0.131 0.130 0.130
CaXz 0.226 0.058 0.188
MgX2 0.688 0.782 0.651
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Obr. 7: Vysledna predikovana slozeni pérové vody bentonitu BaM s vychozi podzemni vodou SGW3
za oxickych i anoxickych podminek ve srovnani se sloZzenim vychozi vody

o SO7
) X
ANV
%9 * g® 6“3
ey \e) G
*
agfa ‘gg\aé% TDS (ma/kg) . .
Q2 S v o ~ B
W o @ o w
Cu x S =] =] =] =]
Sog ™ T T T T T T 1T T T T T
“a, L
500 L
2 .
. 9% o | ° °
+
ol r
0 L
o i w w
Flit<g
'i;,( S ] o
e F ® SGW2
8.0 E‘; o || & BSGW20X
pH - ¥ B-SGW2-ANOX
20 ® sGw3
L o A B-SGW3-0X
10.0 w B-SGW3-ANOX

Obr. 8: Durovuv diagram srovnavajici vychozi podzemni a vypocCitané poérové vody (vysledky
odpovidaji aplikaci databaze LLNL.DAT)
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® SGW2
A B-SGW2-0X
v B-SGW2-ANOX
® SGW3

A B-SGW3-0X
¥ B-SGW3-ANOX

Obr. 9: Piperav diagram srovnavajici vychozi podzemni a vypocitané poérové vody (vysledky
odpovidaji aplikaci databaze LLNL.DAT)

4.3 Oveéreni vyvoje podzemnich vod za oxidaéné-redukénich
podminek

Pro odhad vyvoje podminek pro riizné rezimy budovani a provozu hlubinného ulozisté se
vychazelo z konkrétnich fyzikalné-chemickych parametrd a chemického sloZeni realnych
podzemnich vod zajmové lokality Kravi hora (PVP Bukov).

Na zakladé vyhodnoceni rozsahlé databaze dat z pravidelného monitoringu ddlnich vod
DIAMO, s. p., 0. z. GEAM pro oblast loziska uranovych rud Rozna a vlastniho vzorkovani
podzemnich vod, které se uskutecnilo v ramci projektu, bylo vybrano nasledujicich 9 vzorki
jako typickych predstavitelld podzemnich bod horninového prostfedi pro podzemni vody
meél&iho obéhu z lokality Kravi hora / PVP Bukov (vzorky oznaceny jako BK) a podzemni
vody hlubSiho obé&hu z loZiska Rozna (vzorky oznaceny BR).

Fyzikalné-chemické parametry a chemické sloZeni vybranych podzemnich vod je uvedeno v
Tab. 12 a jejich charakteristika a horninové prostfedi jsou uvedeny v Tab. 13. Pfifazeni
k jednotlivym typim vod z hlediska jejich ovlivnéni hornickou €innosti a technickymi pracemi
bylo provedeno na zakladé srovnani jednotlivych typu vod s podzemnimi vodami dlouhodobé
monitorovanymi podnikem DIAMO, s. p., 0. z. GEAM a s databazemi feSiteld projektu.
Detailni vyhodnoceni bylo provedeno v ramci prubézné zpravy a samostatného dokumentu
s vyhodnocenim vyvoje dllnich vod na loZisku Rozna (Cervinka et al. 2017, Zeman 2016,
2017).
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Tab. 12 Fyzikalné-chemické parametry a chemické slozZeni typickych predstaviteli podzemnich vod zajmové lokality. Piimy vystup z geochemického programu,

tabulka pouze v anglické verzi.

1 2 3 4 5 6 7 8 9
Sample ID MN1 MN2 MO1 MO2 HN1 HN2 HO1 HO2 uu
No. BK15 BK18 BKO7 BK15 BR29 BRO1 BR13 BR25 BK19
Level 12 12 12 12 18 24 20 14 12
Date 3/5/2014 5/27/2014 | 11/22/2016 11/22/2016 | 3/22/2016 8/25/2015 11/23/2015 | 2/22/2016 | 5/24/2016
pH 8.25 8.57 8.08 8.23 8.21 9.06 8.79 8.43 8.28
Temperature | °C 25 25 25 25 25 25 25 25 25
Ca? mg/l 36.58 33.57 63.68 55.83 1.66 1.03 5.29 9.59 40.14
Mg?* mg/l 8.51 7.76 13.93 12.8 0.01 0.14 0.04 0.15 14.84
Na* mg/l 12.3 14.74 15.82 13.96 57.47 116.5 86.62 121.7 44.01
K* mg/l 2.14 2.46 2.86 2.48 0.19 0.91 0.48 1.07 3.26
HCO3~ mg/l 158.7 155.6 122 128.1 122 265.4 91.5 27.5 262.4
SO, mg/l 20.75 13.89 124.3 92.82 2.25 2.05 89.33 227.5 11.53
Cl- mg/l 2.506 2.92 23.11 17.38 3.22 6.64 14.09 19.78 18.41
SiO,(aq) mg/l 31.6 335 31.1 31.2 12.8 13.8 19.6 14.7 11.3
F mg/l 0.2859 0.304 0.163 0.171 9.204 8.246 7.16 0.328 0.471
Fe?* ug/l 60 123.3 29.8 24.8 11.1 37.5 131.7 404 260.5
Mn?2* ugl/l 14 24 <5 19 <5 <5 <5 6 88
AR ug/l <10 <10 <10 20 12 41 48 11 <10
Li* ug/l 22.2 19.9 24.3 23.6 1.8 14.8 3.1 9.1 6.3
H,AsO3" ug/l (as As) <0.8338 <0.8338 6.003 2.668 2.001 1.334 1.334 <0.8338 1.167
Zn? ug/l 26 9 11 98 <5 10 <5 12 11
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Rb* ug/l 1.55 2.64 2.72 2.26 0.6 2.85 1.41 2.66 5.8
Sr2t ug/l 144.4 132.7 2185 189.2 16.65 41.33 53.01 163.4 473.7
Ba%* ug/l 1125 55.6 206.9 185.3 0.8 143.8 6 80.1 267.9
MoO,2 ug/l (as Mo) | <0.8335 <0.8335 5.335 3.501 <0.8335 5.501 11.84 4.501 1.667
Calculated
H* mmol/kg -0.04101 -0.1229 -0.01526 -0.04499 -0.001403 | -0.3251 -0.09387 -0.01949 -0.07171
Dissolved mg/l 279 270.9 402.6 360.7 214.1 421 320.4 428.4 412.3
solids
Charge imbalance error -0.55% -0.56% -1.73% -0.59% -0.62% -1.71% -2.08% 0.35% 0.93%
CO4(g) log fugacity | -3.08 -3.41 -3.03 -3.16 -3.14 -3.68 -3.86 -4.02 -2.90
Electrical uS/cm 290.5 276.4 506.8 441.5 242.2 478 429.8 638.8 470
conductivity
Water type Ca-HCO3 | Ca-HCO3 | Ca-SO4 Ca-HCO3 | Na-HCO3 | Na-HCO3 | Na-SO4 Na-SO4 | Na-HCO3
Calcite log Q/K 0.57 0.83 0.47 0.59 -0.88 -0.08 -0.01 -0.67 0.82
Goethite log Q/K
Kaolinite log Q/K 3.54 2.39 1.70 2.74 1.95
Quartz log Q/K 0.71 0.72 0.70 0.70 0.31 0.29 0.47 0.37 0.26
Pyrite log Q/K

39




Evidencni oznaceni:

- Geochemické vypocéty a model reakéniho
] SURAO transportu — zavére¢na zprava SURAO TZ 271/2018

Tab. 13 Oznaceni, vzorkovaci profil a charakteristika horninového prostredi pro typické predstavitele
podzemnich vod na zajmové lokalité

oznaceni | profil ovlivnéni horninové prostredi
MN1 BK15 neovlivnéna mél&i | slab& migmatitizovana amfibolicka rula az amfibolit
MN2 BK18 neovlivnéna mélci | vrt — pfevaha migmatitu, minoritné amfibolit
MO1 BKO7 ovlivnéna mélgi stromatiticky migmatit
MO2 BK15 ovlivnéna mél¢i stromatiticka amfibolicka rula
HN1 BR29 neovlivnéna pfevazuje migmatitizovana hrub& zrnitd biotiticka
hluboka pararula az paskovany migmatit
HN2 BRO1 neovlivnéna prevazujici je jemnozrnna biotiticka pararula, do 10 %
hluboka polohy migmatitu a migmatitizované hrubozrnné
biotitické pararuly
HO1 BR13 | ovlivnéna hluboka | pfevazujici migmatitizovana hrub& zrnita biotiticka
pararula az paskovany migmatit
HO2 BR25 ovlivnéna hluboka | pfevazuje jemnozrnna biotiticka pararula a amfibolit,
hrubozrnna pararula je zastoupena do 10 %
uu BK19 dadl po uzavieni (vytok z tlakové hraze)

Zastoupeni hlavnich slozek vybranych podzemnich vod a jejich sloZeni jsou graficky
znazornény v Piperové a Durovové diagramu na Obr. 10 a ve sloupcovych diagramech na
Obr. 11.

N1 N1 01 HO:
| b e | ® 3
@ MOt
® Mo2
@ HN1
P
@ Ho1
@ Ho2
® uu

Obr. 10 Pipertiv a Duroviv diagram pro podzemni vody, které byly vybrany pro zpracovani
geochemickych modelli vyvoje podminek na lokalité za oxidacnich a redukénich podminek
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Obr. 11 Sloupcové diagramy pro sloZeni podzemnich vod, které byly vybrany pro zpracovani
geochemickych modelli vyvoje podminek na lokalité za oxidaénich a redukénich podminek

Protoze v ramci vzorkovani nebyl méfen oxida¢né-redukeni potencial, ktery je kliCovy pro
dalsi odhad vyvoje podzemnich vod za pIného pfistupu atmosféry po otevieni a provozu
hlubinného ulozZisté a po izolaci od atmosféry po uzavfeni hlubinného ulozisté a jeho
zatopeni, vychazelo se z pfedpokladu, Zze podzemni vody neobsahuji kyslik a jedna se o
anoxické prostfedi. Za téchto podminek je koncentrace rozpusténého kysliku jako slozky
rovna 10 mmol-kg™ nezavisle na pH a oxida¢né-redukéni potencial (ORP) je urCovan
aktivitou slozek vody, které se mohou vyskytovat v rliznych oxidacnich stavech. Pro slozky, u
kterych byla koncentrace pod mezi detekce, byla koncentrace nastavena na polovi¢ni
hodnotu meze detekce.
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Tab. 14 Fyzikalné-chemické parametry a koncentrace jednotlivych sloZzek podzemnich vod s doplnénymi Gdaji o koncentraci kysliku pro anoxické prostredi
(vyznaceno Cervené) a doplnénymi koncentracemi slozZek, které byly pod mezi detekce. Tyto koncentrace byly nahrazeny poloviéni hodnotou meze detekce dané
metody stanoveni (vyznaéeny modre). PFimy vystup z geochemického programu, tabulka pouze v anglické verzi

1 2 3 4 5 6 7 8 9
Sample ID MN1 MN2 MO1 MO2 HN1 HN2 HO1 HO2 9]]
No. BK15 BK18 BKO7 BK15 BR29 BRO1 BR13 BR25 BK19
Level 12 12 12 12 18 24 20 14 12
Date 3/5/2014 5/27/2014 | 11/22/2016 11/22/2016 | 3/22/2016 8/25/2015 11/23/2015 | 2/22/2016 | 5/24/2016
pH 8.25 8.57 8.08 8.23 8.21 9.06 8.79 8.43 8.28
02(aq) log mmol/kg 1.00E-43 1.00E-43 1.00E-43 1.00E-43 1.00E-43 1.00E-43 1.00E-43 1.00E-43 1.00E-43
Temperature °C 25 25 25 25 25 25 25 25 25
Catt mg/l 36.58 33.57 63.68 55.83 1.66 1.03 5.29 9.59 40.14
Mg?* mg/l 8.51 7.76 13.93 12.8 0.01 0.14 0.04 0.15 14.84
Na* mg/l 12.3 14.74 15.82 13.96 57.47 116.5 86.62 121.7 44.01
K mgl/l 214 2.46 2.86 248 0.19 0.91 0.48 1.07 3.26
mg/l 158.7 155.6 122 128.1 122 265.4 91.5 27.5 262.4
HCO5
SO mg/l 20.75 13.89 124.3 92.82 2.25 2.05 89.33 2275 11.53
4

cr mg/l 2.506 2.92 23.11 17.38 3.22 6.64 14.09 19.78 18.41

. mgl/l 31.6 335 31.1 31.2 12.8 13.8 19.6 14.7 11.3
SiO,(aq)

- mgl/l 0.2859 0.304 0.163 0.171 9.204 8.246 7.16 0.328 0.471
Fe?* ugl/l 60 123.3 29.8 24.8 11.1 375 131.7 40.4 260.5
N ug/l 14 24 2.5 19 2.5 2.5 2.5 6 88

Mn=*
ug/l 5 5 5 20 12 41 48 11 5
A|3+
Lit ug/l 22.2 19.9 24.3 23.6 1.8 14.8 3.1 9.1 6.3
ug/l 0.4169 0.4169 6.003 2.668 2.001 1.334 1.334 0.4169 1.167
H,AsO5~
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Zr* ug/l 26 9 11 98 25 10 2.5 12 11
Rb* ug/l 1.55 2.64 2.72 2.26 0.6 2.85 141 2.66 5.8
S+ ug/l 144.4 132.7 218.5 189.2 16.65 41.33 53.01 163.4 473.7
Ba* ug/l 1125 55.6 206.9 185.3 0.8 143.8 6 80.1 267.9
M0O.Z ug/l 0.4168 0.4168 5.335 3.501 0.4168 5.501 11.84 4.501 1.667
Calculated
H* mmol/kg -0.04174 -0.1237 -0.01599 -0.04499 -0.001427 -0.3251 -0.09393 -0.01949 -0.07244
Eh \% -0.2313 -0.2651 -0.2118 -0.224 -0.2166 -0.294 -0.2807 -0.248 -0.2398
Dissolved solids mg/l 279.1 270.9 402.7 360.7 2141 421 320.4 428.4 412.4
Charge imbalance error -0.55% -0.56% -1.74% -0.59% -0.62% -1.71% -2.08% 0.35% 0.93%
CO2(g) log fugacity | -3.08 -3.41 -3.03 -3.16 314 -3.68 -3.86 -4.02 -2.90
02(g) log fugacity -65.74 -66.75 -65.11 -65.33 -64.91 -66.75 -66.93 -66.15 -66.20
Electrical conductivity uS/cm 290.50 276.40 506.80 441.50 242.20 478.00 429.80 638.8 470
Water type Ca-HCO3 Ca-HCO3 Ca-SO4 Ca-HCO3 Na-HCO3 Na-HCO3 Na-SO4 Na-SO4 Na-HCO3
Calcite log Q/K 0.57 0.83 0.47 0.59 -0.88 -0.08 -0.01 -0.67 0.82
Goethite log Q/K 0.75 1.34 0.35 0.47 0.23 1.32 1.80 1.05 1.17
Kaolinite log Q/K 2.32 1.72 2.63 3.54 2.39 1.70 2.74 1.95 1.35
Quartz log Q/K 0.71 0.72 0.70 0.70 0.31 0.29 0.47 0.37 0.26
Pyrite log Q/K -7.88 -5.13 -8.55 -8.40 -13.16 -8.75 -3.23 -4.70 -6.45
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Jak je patrné z diagram( na Obr. 10 a Obr. 11, jsou fyzikalné-chemické parametry a
chemické slozeni jednotlivych typu podzemnich vod velmi podobné, proto byl pro odvozeni
geochemickych modeld vyvoje od kazdého typu vody zvolen vzdy jeden predstavitel. Jedna
se 0 podzemni vodu mél¢iho obéhu bez ovlivnéni MN1, podzemni vodu mél¢iho obéhu
s ovlivnénim MO1 a podzemni vodu hlubokého obéhu HN1. Vyjimkou jsou podzemni vody
hlubokého obéhu, které byly ovlivnény hornickou &innosti a technickymi pracemi. Vzorek
HO2 se vyznacCuje extrémnim zastoupenim siranovych ionli mezi aniony a odpovida
hlubokym ddinim vodam, které jsou extrémné ovlivnény hornickou ¢innosti. Proto byl pro
odvozeni geochemickych modelu pro danou lokalitu za riznych rezimu zvolen vzorek HO1.

Uvedené vody jsou vyrazné piesyceny viéi hlavnim horninotvornym alumosilikatovym
mineraliim, ale také vici mineralum, které jsou €asto produkty jejich pfemény, jako jsou napr.
goethit, kaolinit ¢i néktery z dalSich jilovych minerall. PfiCiny jsou v podstaté dvé. Prvni
priinou je, ze se pfi odbéru a naslednych analyzach vzorky vody filtruji pfes 0,45 pm filtr,
tedy 450 nm. Tak filtrem prochazeji i Castice, které maji velikost mezi 1 a 450 nm, které
oznacCujeme jako koloidni ¢astice. Zejména mineraly, které jsou produktem rozpousténi a
sekundarni pfemény hlavnich horninotvornych alumosilikatovych minerald maji vyraznou
tendenci tvofit koloidni castice. Z dalSich minerall se touto tendenci vyznaluji oxidy,
hydroxidy a oxyhydroxidy trojmocného zeleza a ¢tyfmocného manganu. Ve vysledcich
analyz jsou pak zahrnuty nejen slozky tvofici pravy roztok, ale i tyto koloidni ¢astice.

Druhou pfi€inou, ktera zvySuje analytické koncentrace sloZzek podzemnich vod je to, Ze u
malych ¢astic s rozmérem nanocastic se vyrazné zvétSuje povrch pfipadajici na jednu
hmotnostni jednotku, a tak dochazi ke zvy3eni standardnich hodnot Gibbsovy funkce
jednotlivych minerall o Gibbsovu povrchovou funkci a zvySuje se rozpustnost jednotlivych
fazi. Tento jev je znam vice nez 100 let a je spojen s jevem pfemény malych ¢astic s vétsi
rozpustnosti na vétsi Castice s mensi rozpustnosti, ktery se oznacuje jako Ostwaldovo zrani.

Pro geochemické modelovani je dulezité, aby ve vychozich podminkach byly vody
nenasycené nebo nanejvy$ nasycené vici kliCovym mineraldm. Pokud by tomu tak nebylo,
dochazelo by jesté pfed zménou podminek ke srazeni presycenych fazi a ke zméné
vychozich parametrl (pH, Eh atd.). To by pak vyrazné ovlivnilo i dalSi procesy.

Z hlediska odhadu a modelovani vyvoje podminek v rGznych rezimech (pfechod do

a koncentracich shoda v tendencich, tedy sméru zmén.

Pro vybrané predstavitele podzemnich vod zajmové lokality, které lze povazovat za
neovlivnéné hornickou ¢€innosti a technickymi prace, tedy MN1 a HN1, byly v prvnim kroku
pfipraveny rovnovazné modely vod, u nichz byly vychozi koncentrace jednotlivych slozek
upraveny tak, aby u pfesycenych fazi byly modelové vody pravé nasycené pfi zachovani pH
a Eh. Pro doladéni nabojové vyrovnanosti byla pouzita zmé&na koncentrace chloridovych
iona.

Vysledek uprav je uveden v Tab. 15 a na Obr. 12. U podzemni vody mél€iho obéhu MN1
dojde upravou jejich presyceni k vyrazné zméné celkové mineralizace, do dosazeni
rovnovahy se vysrazi 25,13 mg kifemene, 11,01 mg kalcitu, 0,01 mg kaolinitu a 0,56 ng
goethitu. U pozemni vody hlubokého obé&hu je zména celkové mineralizace nesrovnatelné
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mensi, do dosazeni rovnovahy se vysrazi 6,46 mg kfemene, 0,05 mg kaolinitu a 1,59 ng
goethitu.

Jak je ale patrné z porovnani vzajemného poméru hlavnich kationd a aniond, celkovy
charakter vod zuUstava stejny a modelové vody dobfe odpovidaji slozeni realnych vod
zajmové lokality. Modelové vody MN1m a HM1m pFedstavuji vychozi fyzikalné-chemické
parametry a chemické sloZeni vod, které jsou typické pro podzemni vody mélCiho a
hlubokého obé&hu a jsou pouzity jako vychozi body pro modelovani geochemického vyvoje
podzemnich vod pro riizné rezimy budovani hlubinného ulozisté.

Tab. 15 Vychozi fyzikalné-chemické parametry a sloZeni typickych podzemnich vod zajmové lokality
neovlivnénych hornickou ¢&innosti a technickymi pracemi mél¢iho a hlubokého obéhu MN1 a HN1.
Parametry modelovych vod byly z realnych vod odvozeny zrovnovaznénim vici vybranym mineralnim
fazim (kfemen, kaolinit, goethit a kalcit) pfi zachovani pdvodni hodnoty pH a srovnateiné hodnoty
ORP. Mirna zména ORP je zplisobena zménou koncentrace rozpusténého Zeleza nasycenim vici
goethitu. Modelové podzemni vody jsou oznaceny priponou ,m*“ a byly pouzity pro dalSi pripravu
geochemickych model(. Pfimy vystup z geochemického programu, tabulka pouze v anglické verzi

1 2 3 4
Sample ID MN1 MN1m HN1 HN1m
No. BK15 BR29
Level 12 mélci 18 hluboké
Date 3/5/2014 3/22/2016
pH 8.25 8.25 8.21 8.21
Eh \% -0.2313 -0.2167 -0.2166 -0.2171
Temperature °C 25 25 25 25
Caz* mg/l 36.58 17.87 1.66 1.66
Mg mg/l 8.51 4.25 0.01 0.01
Na* mg/l 12.3 6 57.47 57.47
K- mg/l 2.14 1.18 0.19 0.19
HCO+ mg/l 158.7 76.87 122 122
SO mg/l 20.75 11 2.25 2.25
cr mg/l 2.506 0.999 3.22 2.168
Si0x(aq) mg/l 31.6 6.222 12.8 6.222
- mg/l 0.2859 0.2859 9.204 9.204
Eot+ ug/l 60 3.96 11.1 6.661
Mz ug/l 14 14 2.5 2.5
AR ug/l 5 1.724 12 1.583
Lit ug/l 22.2 22.2 1.8 1.8
H,ASO ug/l 0.4169 0.4169 2.001 2.001
- ug/! 26 26 25 25
Rb* ug/l 1.55 1.55 0.6 0.6
o2 ug/l 144.4 144.4 16.65 16.65
BaZ* ug/l 1125 112.5 0.8 0.8
MoO.2- ug/l 0.4168 0.4168 0.4168 0.4168
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Calculated
H* mmol/kg -0.04174 -0.01025 -0.001427 | 0.002347
Dissolved solids mg/l 279.1 130.4 214.1 206.4
Charge imbalance error -0.55% 0.00% -0.62% 0.00%
CO2(g) log fugacity | -3.08 -3.38 -3.14 -3.14
02(9) log fugacity | -65.74 -64.76 -64.91 -64.95
Electrical conductivity | uS/cm 2.91E+02 1.50E+02 2.42E+02 2.40E+02
Water type Ca-HCO3 Ca-HCO3 Na-HCO3 Na-HCO3
Calcite Q/K 0.57 0.00 -0.88 -0.88
Goethite Q/K 0.75 0.00 0.23 0.00
Kaolinite Q/K 2.32 0.00 2.39 0.00
Quartz Q/K 0.71 0.00 0.31 0.00
Pyrite Q/K -7.88 -12.78 -13.16 -13.27
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2 0 2

meg/kg

HN1 HN1m

Obr. 12 Porovnani ptvodnich fyzikalné-chemickych parametri a chemického sloZeni hlavnich kationd
a anion( pavodnich neovlivnénych podzemnich vod mél¢iho a hlubokého obéhu zajmové lokality
(MN1, HN1) a jejich modelovych ekvivalentd (MN1m a HN1m).

4.4 Model ekvilibrace podzemnich vod s okolni horninou za
oxida€nich podminek

Geochemicky model podzemnich vod v kontaktu s horninovym prostfedim pro zajmovou
oblast v dobé otevieni hlubinného ulozisté tedy za oxidaCnich podminek vychazi z
vyhodnoceni dostupnych chemickych analyz podzemnich vod a databaze udajl
subdodavatele MU Brno. Hlavnimi procesy, které se podileji na zméné fyzikalné-chemickych
parametrll a chemického sloZzeni podzemnich vod po expozici horninového prostfedi
atmosféfe a pusobeni atmosférického kysliku a oxidu uhli€itého, je zvétravani (oxidace)
pyritu a dalSich sulfidu (4.4.1)
FeS; (pyrit) + H,O + 3.5 Oz(aq) — 2 H" + 2 SO,* + Fe?* (4.4.1)

a pfi dal$i oxidaci Zzeleza se srazenim goethitu (4.3.2)
FeS: (pyrit) + 2.5 H,0 + 3.75 Oz(ag) — 4 H* + 2 SO,> + FeOOH (goethit) (4.4.2)
Z uvedenych rovnic je patrna znacna produkce kyselosti.

Pokud se tyka vyvoje pH a ORP, pak jejich vyvoj zavisi na tom, zda je v horninach
dostatecné zastoupen kalcit. V pfitomnosti kalcitu je mozné vySe uvedené rovnice prepsat do
tvaru (4.3.3a4.3.4)

FeS: (pyrit) + H.O + 2 CaCOs (kalcit) + 3.5 Oz(aq) — 2 SO,* + Fe?" + 2 Ca?* + 2 HCO3™
(4.4.3)

FeS; (pyrit) + 2.5 H,O + 4 CaCOs3 + 3.75 Oz(aq) — 2 SO4* + FeOOH (goethit) + 4 Ca?* + 4
HCOz (4.4.4)

Rozpousténi kalcitu a obecné uhli¢itanu efektivné tlumi zmény pH a zajistuje, Ze se hodnoty
pH podzemnich vod neposunou do kyselé oblasti. Pokud se vyvine vyrazné kyselé prostiedi,
pak dochazi také kvyraznéjSi destrukci primarnich horninotvornych minerald a
vyznamneéjSimu rozpousténi sekundarnich produktu jejich premény.

Pro realné prostfedi zajmové lokality Kravi hora (PVP Bukov) se pH podzemnich vod
pohybuje v mirné alkalické oblasti. Zastoupeni pyritu v horninach se pohybuje pod 1
objemové %. Hlavni ¢ast podzemnich vod se v horninach pohybuje po puklinach, jejichz
vyplfi €asto tvofi kromé dalSich mineralu kalcit a dolomit. Z tohoto divodu je mozné pro
uvodni odhad geochemického vyvoje podminek v dobé otevieni a provozu hlubinného
ulozisté pouzit pro vychozi geochemicky model vod mélc€iho a hlubokého obéhu MN1 a HN1
model jejich interakce s pyritem a atmosférickym kyslikem a oxidem uhliCitym za stalé
pfitomnosti kalcitu. Staly kontakt s atmosférou v pribéhu simulace vyvoje je zajistén fixaci
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fugacity kysliku a oxidu uhli¢itého na hodnotach charakteristickych pro atmosféru (fo. = 0,21,
fcoz = 3,15"10_4).

Nejprve byly modelové podzemni vody MN1m a HN1m zrovnovaznény s atmosférou a
uvedeny do rovnovahy s pfipadnymi pfesycenymi fazemi. Z modelové podzemni vody
mél€iho ob&hu se po uvedeni do rovnovahy s atmosférou vysrazelo 35,0 ug barytu, 21,9 ug
pyrolusitu, 6,2 ug goethitu a 0,03 pg kaolinitu. Z modelové podzemni vody hlubokého obéhu
se po uvedeni do rovnovahy s atmosférou vysrazelo 9,7 ug goethitu a 3,9 ug pyrolusitu.
Modelové neovlivnéné podzemni vody mél¢iho a hlubokého obé&hu zrovnovaznéné
s atmosférou jsou oznaceny jako MN1mAtm a HN1mAtm.

Na vzajemny pomér hlavnich kationd nemélo uvedeni modelovych podzemnich vod do
rovnovahy s atmosférou vliv (Obr. 13), u dalSich sloZek, které jsou souéasti srazenych
mineral(l, doslo k poklesu jejich koncentrace. Pokud se tyka vzajemného poméru anion(l a
kationl, pak zUstaly zrovnovaznénim s atmosférou témér beze zmény. Jedinou zménou je
posun hodnot pH smérem k vySSim hodnotam ve srovnani s anoxickymi podminkami. To je
zpUsobeno tim, ze je fugacita oxidu uhli¢itého pro podzemni vody mél€iho obéhu MN1 (log
fco2 = —3,379) a pro podzemni vody hlubokého obéhu (log fco, = —3,137) zfetelné vyssi, nez
nastavena fugacita oxidu uhli¢ittho pro rovnovahu s atmosférou (log fcoz = -3,5).
Zrovnovaznénim s atmosférou ¢ast rozpusténého oxidu uhli¢itého z vody unika, zplsobuje
posun rovnovah karbonatovych latek a zvySeni hodnot pH uvedenych vod.
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Obr. 13 Porovnani zastoupeni hlavnich kation( a aniont neovlivnénych modelovych podzemnich
vod MN1m a HN1m s modely neovlivnénych podzemnich vod po zrovnovaznéni a atmosférou
MN1ImAtm a HN1ImAtm

4.4.1 Podzemni vody méléiho obéhu

Vyvoj zakladnich fyzikalné-chemickych parametrd a chemického sloZzeni podzemnich vod
v prub&hu oxida¢niho pusobeni atmosférického kysliku za pfitomnosti atmosférického oxidu
uhli¢iteho pro neovlivnéné podzemni vody mél¢iho obéhu je uveden na Obr. 14. Principialné
dochazi k vyraznému rlstu zastoupeni siranovych iont, mirnému poklesu hodnot pH, které
jsou pufrovany pfitomnym kalcitem, mirnému ristu ORP, ktera je pfedevSim dusledkem
poklesu hodnoty pH a zfetelnému narlstu celkové mineralizace. Pro srovnani jsou
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v Piperové a Durovové diagramu vyneseny i pozice puvodnich neovlivnénych a ovlivnénych
podzemnich vod mél&iho obéhu zajmové lokality. Modelové hodnoty jsou s nimi v dobrém
souladu. Model i realné podzemni vody mél¢iho ob&hu zajmoveé lokality vykazuji i stejné
trendy zmén hodnot pH a celkové koncentrace rozpusténych latek s tim, ze jsou hodnoty pH
a celkové koncentrace rozpusténych latek nizSi. To je zplsobeno tim, Ze je puvodni
podzemni voda mél¢iho obéhu presycena vuci kiemeni, kaolinitu, goethitu i kalcitu. Po jejich
zrovnovaznéni vlici danym fazim u modelové vody zfetelné poklesla mineralizace a po
zrovnovazneéni s atmosférou doslo ke zvySeni hodnoty pH. Celkové vS8ak Ize konstatovat
velmi dobry souhlas modelu s realnou situaci na zajmové lokalité.
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Obr. 14 Vyvoj fyzikalné-chemickych parametr( a sloZzeni modelové podzemni vody mél¢iho obéhu
po zrovnovazneni s atmosférou v pribéhu oxidace pyritu za pfitomnosti kalcitu atmosférickym
kyslikem v pritomnosti atmosférického oxidu uhli¢itého. Barevné kédovani a Cisla v legendé ukazuji
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stav systému pro rtznou pokrocilost reakce pfi prechodu od pocateéniho stavu MN1mAtm ke
kone¢nému stavu MOx. Pro porovnani jsou uvedeny pozice realnych podzemnich vod zajmové
lokality, jejichz slozeni je ovlivnéno (MO1) a neovlivnéno (MN1) hornickou ¢&innosti a technickymi
pracemi.

4.4.2 Podzemni vody hlubokého obéhu

Vyvoj zakladnich fyzikalné-chemickych parametri a chemického slozeni podzemnich vod
v pribéhu oxidacniho plsobeni atmosférického kysliku za pfitomnosti atmosférického oxidu
uhli¢itého pro neovlivnéné podzemni vody hlubokého obéhu zajmové lokality je uveden na
Obr. 15. Vyvoj je podobny jako u podzemnich vod mél¢iho obéhu, zfetelné roste zastoupeni
siranovych a vapenatych iontd. Proti realnym podzemnim vodam se modelovy vyvoj mirné
liSi v zastoupeni sodnych a chloridovych iontu, jejichz mineraly nebyly do interakci zahrnuty.
Opacny vyvoj hodnot pH modelu ve srovnani s realnymi vodami souvisi s vyvojem
koncentraci rozpusténych karbonatovych latek, viz 4.5.3.
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Obr. 15 Vyvoj fyzikalné-chemickych parametrii a sloZzeni modelové podzemni vody hlubokého
obéhu po zrovnovaznéni s atmosférou v prubéhu oxidace pyritu za pritomnosti kalcitu
atmosférickym Kkyslikem v pritomnosti atmosférického oxidu uhli¢itého. Barevné kédovani a Cisla
v legendé ukazuji stav systému pro riznou pokrocilost reakce pfi pfechodu od pocate¢niho stavu
HN1mAtm ke koneénému stavu MOx. Pro porovnani jsou uvedeny pozice realnych podzemnich
vod zajmové lokality, jejichz sloZeni je ovlivnéno (MO1) a neovlivnéno (MN1) hornickou &innosti a
technickymi pracemi

4.5 Model ekvilibrace podzemnich vod s okolni horninou za
redukénich podminek

Tento model pfedstavuje geochemicky model podzemnich vod v kontaktu s horninovym
prostfedim pro zdjmovou oblast v dobé po uzavfeni hlubinného ulozisté pfi pfechodu
podzemnich vod odvozenych v kap. 4.4, které byly formovany v dobé otevieni hlubinného
ulozisté, do plné anoxickych podminek v obdobi do X00 let po uzavfeni a zatopeni ulozisté.

Tento model je zaloZzen na vyhodnoceni parametri dulnich vod ziskanych v ramci feSeni
tohoto projektu, vyhodnoceni ¢asového vyvoje parametrd dalnich vod z dat ziskanych v
ramci pravidelného monitoringu DIAMO, s. p., 0. z. GEAM a z databaze udaju subdodavatele
MU Brno.

Redukéni prostiedi bude po uzavieni a zatopeni hlubinného ulozisté podzemni vodou
zajisténo dvéma faktory. Horniny hlubinného uloZidté budou zatopenim podzemni vodou
izolovany od atmosféry a tim bude zabranéno v dalSim pfistupu kysliku z atmosféry.

Kyslik pfitomny v horninach a pavodné rozpustény v podzemni vodé bude spotfebovan
oxida¢nimi procesy sulfidi a principialné také dvojmocného Zeleza a manganu, které jsou
obsazeny v horninotvornych mineralech Ci rozpustény v podzemnich vodach. Jako pfiklad je
mozné uvést napfiklad oxidaci sideritu i rozpusténého Zeleza (4.4.5, 4.4.6 a 4.4.7):

FeS; (pyrit) + 2.5 H,O + 3.75 Oz(ag) — 4 H* + 2 SO,* + FeOOH (goethit) (4.4.5)
FeCOs (siderit) + 1.5 H,O + 0.25 Oz(aq) — H* + FeOOH (goethit) + HCO3~ (4.4.6)
Fe?" + 1.5 H,0 + 0.25 O2(aq) — FeOOH (goethit) + 2 H* (4.4.7)
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Tyto procesy vytvofi bezkyslikaté (anoxické) prostfedi a nasledné pfispéji k vytvoreni
reduk&niho prostredi.

Druhym faktorem, ktery vyznamné pfispiva k vytvofeni redukcniho prostfedi a ma
dostateCnou redukéni kapacitu, je infiltrace rozkladajicich se organickych latek,
pochazejicich z organického detritu na povrchu. Celkovy obsah organického uhliku
v podzemnich vodach, které byly pouzity pro odvozeni fyzikalné-chemickych parametri a
chemického slozeni podzemnich vod zajmové lokality Kravi hora (PVP Bukov) se
pohybovaly v rozmezi 1-5 mg I1. Pfitom je mozné v prvnim pfiblizeni sloZeni organickych
latek vyjadfit vzorcem CHO, ktery udava vzajemny pomér uhliku, vodiku a kysliku jako jejich
hlavnich slozek. Tyto latky pak plsobi redukéné a samy se oxiduji podle schématu (4.4.8):

CH.O(aq) + 2 H20 — 4 e~ + 5 H* + HCO45 (4.4.8)

Kromé toho mohou za nepfistupu kysliku z atmosféry samovolné disproporcionovat podle
schématu (4.4.9):

CH20(aq) — 0.5 CH4(aq) + 0.5 CO2(aq)  (4.4.9)
kde se pak metan podili na redukénich reakcich v horninovém prostfedi.

O pfitomnosti tohoto procesu na zajmové lokalité svédCi také pomér metanu a oxidu
uhli¢itého, které byly zjiStény analyzou rozpusténych plynld v podzemni vodé lokality.
Parcialni tlak oxidu uhli¢itého byl 0,075 a metanu 0,035. Tento pomér plynl pak odpovida pfi
hodnoté pH pohybuijici se kolem 8 oxidaéné-redukénimu potencialu kolem —300 mV.

Redukéni reakci metanu je pak mozné vyjadfit rovnici (4.4.10):

CHa(aq) + 2 H,0 — 8 e + 8 H* + COx(aq) (4.4.10)
Nebo (4.4.11):
CHa(aq) + 3 H,0 — 8 e + 9 H" + HCO3s (4.4.11)

Daldi latkou, ktera je meziproduktem rozkladu organickych latek (rostlinnych a ZivociSnych
zbytkl) a jejiz chemické sloZzeni odpovida obecnému slozeni organickych latek, je kyselina
octova CH3;COOH. Ta je samoziejmé& ve zvétralinové zoné neutralizovana interakci
s horninotvornymi minerdly a produkty zvétravani a infiltruje do podzemnich vod v podobé

Pro vytvofeni modelu geochemického vyvoje prostfedi po uzavieni hlubinného ulozisté a
jeho zatopeni podzemni vodou bylo v prvnim pfiblizeni vyuZito podzemnich vod, které
vznikly v prabéhu otevieného ulozisté interakci horninového prostfedi a podzemni vody
s atmosférickym kyslikem a oxidem uhliitym. Pro zachovani jednoznacnosti a pfehledu byla
voda, ktera vznikla z modelové podzemni vody MN1mAtm (model neovlivnéné podzemni
vody mél¢iho ob&hu v rovnovaze s atmosférou), oznaCena jako MOx (podzemni voda
mél¢iho obéhu po oxidaci pyritu atmosférickym Kkyslikem v pfitomnosti kalcitu a
atmosférického oxidu uhli¢itého). Podzemni voda, ktera vznikla z modelové podzemni vody
HN1mAtm (model neovlivnéné podzemni vody hlubokého obé&hu v rovnovaze s atmosférou),
byla oznacena jako HOx (podzemni voda hlubokého ob&hu po oxidaci pyritu atmosférickym
kyslikem v pfitomnosti kalcitu a atmosférického oxidu uhlic¢itého).

Obnoveni redukéniho prostifedi takto vzniklych vod MOx a HOx bylo v prvnim pfiblizeni
simulovano interakci s rozpuSténym metanem a octanem sodnym. Pfi simulaci s jinymi
jednoduchymi organickymi latkami jsou vysledky geochemického vyvoje prostfedi obdobné.
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Modelové podzemni vody, které vzniknou po redukci metanem ¢i octanem sodnym jsou pro
srovnani oznaceny jako MRed a HRed.

4.5.1 Podzemni vody mél¢iho obéhu

Vyvoj podzemnich vod meél¢iho obéhu je znazornén na Obr. 16. Jak je patrné, vrati se
modelové podzemni vody z hlediska vzajemného poméru hlavnich kationli a anionu témeér
do pavodniho vychoziho postaveni. Hned po zacatku interakce se vysrazi sulfidy Zeleza,
zinku a arzenu (pyrit, sfalerit a auripigment) a postupné se srazi i kalcit.

Pro srovnani je vzdy v obrazku uvedena i pozice puvodnich typickych podzemnich vod
mél¢iho a hlubokého obéhu. Tendence zmény hodnot pH modelu a rozdil hodnot mezi
realnymi ovlivnénymi a neovlivnénymi podzemnimi vodami je stejna, u modelu vSak zlstane
o 0,1 pH stupnice vysSi. To je zplsobeno predevsim rozdilem ve fugacité oxidu uhli¢itého a
celkové koncentrace rozpusténych uhliitanovych latek (ty vznikaji oxidaci metanu). Tyto ffi
hodnoty (pH, koncentrace CO»(aq) a koncentrace karbonatovych latek) jsou vzajemné
provazany.

Totéz plati i pro rozdil v celkovych koncentracich rozpusténych latek mezi typickymi
neovlivnénymi a ovlivnénymi podzemnimi vodami mél¢iho obé&hu. Trend zmén je stejny,
jenom koncentrace jsou zhruba poloviéni. Zde je vSak tfeba vzit v Uvahu, ze puvodni vychozi
neovlivnéna podzemni voda byla vyrazné pfesycena vuéi kalcitu, goethitu, kaolinitu i kfemeni
a Ze vychozi koncentrace rozpusténych latek v modelové vodé byla zhruba polovicni.

ProtoZe jsou trendy zmén hodnot pH a celkové mineralizace a jejich interpretace podobné
pro vdechny modely, jsou probrany v zavéru kapitoly spole¢né.
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Obr. 16 Vyvoj fyzikalné-chemickych parametrii a chemického sloZeni typické podzemni vody
meél¢iho obehu zajmové lokality po oxidaci pyritu za pfitomnosti kalcitu atmosférickym kyslikem se
spoluptisobenim atmosférického oxidu uhlicitého MOx pfi pfechodu zpét do redukéniho rezimu po
uzavreni a zatopeni hlubinného ulozZisté. Redukce byla simulovana pusobenim metanu az do
koneéného stavu podzemnich vod méléiho obéhu v redukénich podminkach MRed. Barevné
kédovani a cisla v legendé ukazuji stav systému pro riznou pokrocilost reakce pri pfechodu od
pocéatecniho stavu MOx ke koneénému stavu MRed. Pro porovnani jsou uvedeny pozice realnych
podzemnich vod zajmové lokality, jejichz sloZeni je ovlivnéno (MO1) a neovlivnéno (MN1)
hornickou ¢innosti a technickymi pracemi

Pfi redukci octanem sodnym se parametry podzemni vody mél&iho obéhu po oxidaéni fazi
MOx posouvaji odliSnym smérem (Obr. 17). Diky srazeni kalcitu dochazi k poklesu
koncentrace vapenatych ionu a diky interakci s octanem sodnym, ktery se oxiduje na
hydrogenuhli¢itanové aniony redukci siranovych anionl na sulfanové aniony se postupné
meéni pomér hlavnich kationd ve prospéch alkalickych kovi a pomér hlavnich anionl ve
prospéch hydrogenuhli¢itanovych ionl. V zavére¢né fazi se modelova podzemni voda ve
vzajemném pomeéru kationd a anionu dostava do pozice, ktera je shodna s realnymi
podzemnimi vodami hlubokého ob&hu zgjmové lokality.

Odlisnosti je zietelné vy8Si hodnota pH a celkové koncentrace rozpusténych latek. Trend
zmény hodnoty pH je stejny jako v realném horninovém systému zajmové lokality, celkova
mineralizace je zhruba tfikrat vys8i. Trendy zmén hodnot pH a celkové mineralizace jsou
uvedeny v kap. 4.5.3.
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Obr. 17 Vyvoj fyzikalné-chemickych parametri a chemického sloZeni typické podzemni vody
méléiho obéhu zajmové lokality po oxidaci pyritu za pfitomnosti kalcitu atmosférickym kyslikem se
spoluptisobenim atmosférického oxidu uhlicitého MOx pfi pfechodu zpét do redukéniho reZzimu po
uzavreni a zatopeni hlubinného ulozisté. Redukce byla simulovana pusobenim octanu sodného az
do konecného stavu podzemnich vod méléiho obéhu v redukénich podminkach MRed. Barevné
kédovani a Cisla v legendé ukazuji stav systému pro riznou pokrocilost reakce pri pfechodu od
pocatecniho stavu MOx ke kone¢nému stavu MRed. Pro porovnani jsou uvedeny pozice reéalnych
podzemnich vod zajmové lokality, jejichz slozeni je ovlivhéno (MO1) a neovlivnéno (MN1) hornickou
Cinnosti a technickymi pracemi

4.5.2 Podzemni vody hlubokého obéhu

PFi simulaci redukce podzemnich vod hlubokého obéhu, které vznikly v pribéhu oxidace
pyritu obsazeného v horninach atmosférickym kyslikem za pfitomnosti atmosférického oxidu
uhlic¢itého HOx, pusobenim metanu se vzajemny pomér hlavnich kationt a aniont pohybuje
stejnym smérem, jako jsou trendy zmén mezi hornickou &innosti a technickymi pracemi
ovlivnénymi a neovlivnénymi podzemnimi vodami hlubokého obéhu zajmové lokality (Obr.
18). V konecné fazi je pak dosazeno i principialné stejnych pozic modelovych a realnych
podzemnich vod v Piperové a Durovové diagramu.

Odlisny je trend zmén hodnot pH a celkové mineralizace, ktery souvisi s celkovou
koncentraci rozpusténych karbonatovych latek a fugacitou oxidu uhli¢itého.
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Obr. 18 Vyvoj fyzikalné-chemickych parametrii a chemického sloZeni typické podzemni vody
hlubokého obéhu zajmoveé lokality po oxidaci pyritu za pfitomnosti kalcitu atmosférickym kyslikem
se spoluptisobenim atmosférického oxidu uhli¢itého HOx pfi pfechodu zpét do redukéniho rezimu
po uzavieni a zatopeni hlubinného Glozisté. Redukce byla simulovana pisobenim metanu az do
konecného stavu podzemnich vod hlubokého obéhu v redukénich podminkach HRed. Barevné
kédovani a cCisla v legendé ukazuji stav systému pro riznou pokrocilost reakce pri pfechodu od
pocatecniho stavu HOx ke koneénému stavu HRed. Pro porovnani jsou uvedeny pozice realnych
podzemnich vod zajmoveé lokality, jejichz sloZeni je ovlivnéno (HO1) a neovilivnéno (HN1) hornickou
Cinnosti a technickymi pracemi.

PFi pfechodu modelové vody hlubokého béhu HOXx, ktera vznikla v pribéhu oxidace pyritu
obsazeného v horninach za pfitomnosti kalcitu atmosférickym kyslikem v pfitomnosti
atmosférického oxidu uhli¢itého, do redukénich podminek plsobenim octanu sodného je
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vyvoj systému principialné stejny, jako pfi plisobeni metanu (Obr. 19). Rozdil je v tom, ze
kone¢né hodnoty pH a celkové koncentrace rozpusténych latek jsou vyrazné vyssi jak ve
srovnani s pusobenim metanu, tak i ve srovnani s realnymi podzemnimi vodami zajmoveé
lokality stejného charakteru.
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Obr. 19 Vyvoj fyzikalné-chemickych parametrii a chemického sloZeni typické podzemni vody
hlubokého obéhu zajmové lokality po oxidaci pyritu za pfitomnosti kalcitu atmosférickym kyslikem
se spoluptisobenim atmosférického oxidu uhli¢itého HOx pfi pfechodu zpét do redukéniho rezimu
po uzavreni a zatopeni hlubinného Glozisté. Redukce byla simulovana ptsobenim octanu sodného
aZ do konecného stavu podzemnich vod hlubokého obéhu v redukénich podminkach HRed.
Barevné kdédovani a Cisla v legendé ukazuji stav systému pro rdznou pokrocilost reakce pfi
pfechodu od pocateéniho stavu HOx ke konec¢nému stavu HRed. Pro porovnani jsou uvedeny
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pozice realnych podzemnich vod zéjmové lokality, jejichZ sloZeni je ovlivnéno (HO1) a neovlivhéno
(HN1) hornickou ¢&innosti a technickymi pracemi

45.3 Trendy zmén hodnot pH a celkové mineralizace pfi prechodu do
redukénich podminek

Pfi modelovani geochemického vyvoje podzemnich vod mélciho a hlubokého obéhu na
lokalité Kravi hora (PVP Bukov) po uzavieni hlubinného uloZisté a jeho zatopeni bylo
dosazeno dobrého souladu mezi modely a realnymi podzemnimi vodami zajmové lokality pro
vzajemné pomeéry hlavnich kationt a anion(.

Byl potvrzen i stejny trend vyvoje hodnot pH v pribéhu pfechodu horninového prostredi do
redukénich podminek u podzemnich vod mél€iho obéhu, model vSak vykazuje vétsi rozdil
v hodnotach pH mezi oxidanimi a redukénimi podminkami. To je zplsobeno tim, Ze modely
jsou realizovany jako vsadkové experimenty (chybi transportni slozka), zatimco v realném
horninovém prostfedi dochazi i k pohybu podzemni vody mimo oblast pavodni interakce
s atmosférou a zmény pH podzemni vody jsou efektivné tlumeny rozpusténymi
karbonatovymi latkami pfi miseni s neovlivnénymi podzemnimi vodami (rozpusténé
karbonatové latky jsou v nich hlavnim anionem) a interakci s horninovymi karbonaty
(kalcitem a dolomitem).

U vod hlubokého obéhu je dokonce trend zmén hodnot pH v modelech a vrealném
horninovém prostfedi opacny. Tento rozdil je zpusoben tim, ze zatimco v pribéhu prechodu
modelového prostfedi z oxida¢nich do redukénich podminek pusobenim organickych latek
roste koncentrace rozpusténych karbonatovych latek v disledku jejich rozkladu a jejich
vlastni oxidace, vrealnych podzemnich vodach je pro hluboké neovlivnéné vody
charakteristicka zfetelné nizSi koncentrace rozpusténych karbonatovych latek a nizsi
hodnoty pH stim, Ze podzemni vody hlubokého obé&hu zajmové lokality jsou mirné az
vyrazné nenasyceny vici kalcitu.

Stim také souvisi rozdil v celkové koncentraci rozpusténych latek, kdy pfi pfechodu
horninového prostfedi a podzemnich vod zajmové lokality do reduk&nich podminek
v modelovém prostfedi dochazi ke zfetelnému rastu celkové mineralizace podzemnich vod.
U redlnych podzemnich vod v redukénich podminkach na zajmové lokalité jsou celkové
koncentrace rozpusténych latek naopak zfetelné nizSi. Zde je tfeba opét vzit v avahu, ze
v modelovém prostfedi odpovida simulovana interakce vsadkovému experimentu a vSechny
produkty redukce zUstavaji v modelovém systému, zatimco v redlném horninovém prostfedi
dochazi k pohybu podzemni vody a postupnému ,vyplachovani“ produktd redukce z oblasti
interakce puvodné postizené oxida¢nimi procesy.

To je také v dobrém souladu s vyhodnocenim vyvoje slozeni podzemnich vod na uzavienych
a zatopenych loziscich, kdy v prvnim obdobi po zatopeni loziska a jeho pfechodu do
redukéniho rezimu v prabéhu nékolika mésicl prudce narostou celkové koncentrace
rozpusténych latek, které postupné klesaji a v ¢asovém rozmezi prvnich desitek let se
postupné vraceji k pivodnim hodnotam (Zeman 2016).
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4.6 Model interakce podzemnich vod s horninou po obnoveni
stabilniho hydrogeologického rezimu

Odhad vyvoje fyzikalné-chemickych parametrd a chemického sloZzeni podzemnich vod
lokality Kravi hora (PVP Bukov) po otevieni, provozu a uzavfeni hlubinného ulozisté je
mozné zalozit na dvou typech realnych dat a jejich modelovém uchopeni:

e Monitoringu podzemnich vod mél&iho a hlubokého ob&hu na zajmové lokalité, které
je realizovano v ramci feSeni projektu a zpracovano geochemickymi modely

e Dlouhodobém monitoringu ddlnich vod a jejich vyvoje na uzavienych a zatopenych
dolech

Fyzikalné-chemické parametry a chemické sloZzeni podzemnich vod mélciho a hlubokého
obéhu a jejich porovnani s modelovym zpracovanim ukazuje, Ze zakladni pFistup a hlavni
procesy, které byly pro modelové uchopeni vyuzity, dobfe odpovidaji realnym procesim a
davaji dobrou predstavu o vyvoji podminek v hlubinném ulozisti v priibéhu jeho otevieni,
provozu, uzavieni a zatopeni.

Odhad zalozeny na vyvoji fyzikalné-chemickych parametrii a chemického slozeni realnych
didlnich vod ma vyhodu v tom, zZe v sobé zahrnuje dlouhodoby Casovy vyvoj a komplexni
horninové prostfedi se slozitym proudénim podzemnich vod. Pro lokalitu Kravi hora (PVP
Bukov) se bezprostfedné nabizi srovnani s uzavienym a zatopenym uranovym loziskem
OI8i-Drahonin. Lozisko OlSi-Drahonin bylo uzavieno v roce 1989, k jeho uplnému zatopeni
doSlo vroce 1995 a od té doby jsou diini vody systematicky monitorovany podnikem
DIAMO, s. p., 0. z. GEAM. DalSi vyhodou je, Ze se pfi otevieni, provozu, uzavieni a zatopeni
loZiska jedna o principialné stejné zmény rezimu prostfedi, jaké budou spojeny s otevienim,
provozem, uzavienim a zatopenim hlubinného ulozisté. Pfitom je destrukce puvodniho
horninového prostiedi spojena s hornickou c¢innosti nesrovnatelné horsi, nez bude pfi
technicky Setrném budovani hlubinného ulozisté. Z tohoto divodu se na loziscich projevuiji

horninového prostredi.

V prabéhu tfi mésicl se po zatopeni uranového loziska OISi-Drahonin a jeho pfechodu do
redukéniho rezimu projevil fadovy narlst koncentrace rozpusténych latek a jednotlivych
slozek jako jsou sirany, rozpusténé Zelezo, mangan a uran. Pfitom nedoSlo k vyraznéjsi
zmeéné hodnot pH. Tyto koncentrace jesté dale po dobu pul a tfi Etvrtiny roku rostly, maxima
koncentraci bylo pro kazdou z uvedenych slozek dosazeno v jiném &ase. Po dosazeni
maxima koncentraci se trendy koncentraci otaCi a koncentrace jednotlivych slozek klesaji.
Pfitom ma pokles koncentraci pro kazdou slozku jinych charakter. Tento vyvoj svédCi o tom,
Ze se nejedna o pouhé vyplachovani podzemnich vod, jejichz chemické slozeni bylo vyrazné
ovlivnéno hornickou €innosti, ale Ze se jedna o pfechod horninového prostfedi do redukénich
podminek s redukénim rozpousténim produktl oxidace, které se v horninovém prostfedi
nahromadily v dobé& provozu dolu a nyni se redukéné rozpoustéji a dale redukéné preménuji
na stabilni faze. DalSi podrobnosti jsou uvedeny ve zpravé Zeman (2016).

Klicovym udajem je, Ze pokles koncentraci pokraCuje i po vice nez dvaceti letech a
.exponencialné“ sméfuje k pivodnim koncentracim slozek podzemnich vod pfed zaCatkem
hornické Cinnosti. V pribéhu vice nez dvaceti let poklesly koncentrace v zavislosti na slozce
na tfetinu az desetinu maximalni hodnoty. Stejné trendy vyvoje parametri ddinich vod byly
potvrzeny i na dalSich loziscich nezavisle na jejich typu (rudni, uranova, uhelna),

samoziejmé s jinymi koncentracemi, dobou dosazeni maxima koncentraci a trendem jejich
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poklesu, ale v principu se stejnou ¢asovou Skalou. Tyto rozdily vdak nejsou pro celkovy vyvoj
urc€ujici a jsou dany lokalnimi podminkami.

Z vyhodnoceni monitoringu podzemnich vod mél¢iho a hlubokého obéhu, ktery byl proveden
v ramci tohoto projektu, monitoringu dllnich vod provadéném podnikem DIAMO, s. p., 0. z.
GEAM a udaju subdodavatele MU Brno a modeli geochemického vyvoje podzemnich vod
v kontaktu s horninovym prostfedim pro zajmovou lokalitu I1ze vyvodit nasledujici zavéry:

e Po uzavfeni a zatopeni hlubinného ulozisté dojde v oblasti interakce horninového
prostfedi a podzemnich vod s atmosférou v pribéhu zhruba jednoho roku ke dvoj- az
trojnasobnému zvySeni koncentrace rozpusténych latek a nékterych slozek
podzemnich vod (sirany, zelezo, mangan), hodnoty pH se zméni jen nevyznamné

e V prabéhu prvnich desitek let koncentrace vyrazné poklesnou a v pribéhu prvnich
stovek let se obnovi puvodni prostfedi, které v oblasti hlubinného ulozisté panovaly
pfed jeho otevienim

Na zakladé uvedenych faktl Ize pfedpokladat, Ze v horizontu X 000 a vice let budou pIné
obnoveny podminky, které v oblasti hlubinného ulozisté panovaly pred jeho otevienim a pro
podzemni vody mél&ich a hlubokého obéhu budou platit geochemické modely podzemnich
vod, které byly zpracovany v ramci tohoto projektu pod oznadenim MN1m pro podzemni
vody mélciho obéhu a pod oznacenim HN1m pro vody hlubokého obéhu. Jejich parametry
jsou uvedeny v Tab. 15 a graficky zobrazeny na Obr. 12.

4.6.1 Geochemické modely podzemnich vod pro obdobi po permafrostu

Pro modelovani podminek, které mohou nastat po ukonceni doby ledové, a bude dochazet
k odtavani vody permafrostu, ktera bude infiltrovat do horninového prostiedi, byly pfipraveny
pro potfeby transportné reakéniho modelovani geochemické modely vod, ve kterych bude
puvodni podzemni voda fedéna touto infiltrujici vodou.

Jako vychozi modely podzemnich vod byly pouzity modely podzemnich vod mél¢iho a
hlubSiho obéhu, které byly pfipraveny pro transportné reakéni modelovani v pfedchozi etapé
pFipravy geochemickych modelt (SGW2 a SGW3).

Odtavajici voda permafrostu byla v prvnim pfiblizeni simulovana &istou vodou, pro kterou je
charakteristicky parcialni tlak oxidu uhli¢itého log pco2 = —3,2, coZ odpovida parcialnimu tlaku
oxidu uhli¢itého pro podzemni vodu mél¢iho obéhu SGW2. Pfedpokladany jsou anoxické
podminky. Voda je oznaCena jako PeW (Permafrost water).

Vody SGW2 a SGW3 byly s vodou odtavajiciho permafrostu miSeny v poméru 1:1. Vysledné
fyzikalné-chemické parametry a sloZzeni vod v€etné stupné nasyceni viC€i zvolenym
mineralim jsou uvedeny v Tab. 16 a graficky zobrazeny na Obr. 20. Jak je na prvni pohled
patrné z Piperova a Durovova diagramu, vzajemné poméry hlavnich kationl a anionu se
fedénim nezmeénily, u obou vod doSlo ke snizeni celkové koncentrace rozpusténych latek
témér na polovinu (neni to pfesné na polovinu, protoZe voda odtavajiciho permafrostu také
mirné prispiva rozpusténymi karbonatovymi, jejich koncentrace je vSak natolik nizka, ze se
prakticky neprojevi na vzajemném pomeéru hlavnich aniond) a k mirnému snizeni hodnoty
pH. Zaroven u obou vod doslo k mirnému poklesu parcialniho tlaku oxidu uhliitého.

Tab. 16 Vychozi fyzikalné-chemické parametry a slozeni podzemnich vod SGW2 a SGWS3, vody
odtavajiciho permafrostu PeW a vysledné sloZzeni podzemnich vod SGW2 a SGW3 poté, co byly
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smiSeny s vodou odtavajiciho permafrostu v poméru 1:1. Pfimy vystup z geochemického programu,
tabulka pouze v anglické verzi

Parameter Unit SGW2 SGW3 PeW SGW2-PeW SGW3-PeW
pH 8.2 9.4 5.506 8.013 9.339
Eh mV 236.6 236.6 488.6 265.4 404.0
Temperature °C 25 25 25 25 25
Al3+ mol kgw? 5.68E-08 | 8.60E-07 2.84E-08 4.30E-07
Ca?* mol kgw? 3.84E-04 | 3.00E-06 1.92E-04 1.50E-06
Cl- mol kgw? 9.31E-05 | 5.28E-04 4.66E-05 2.64E-04
Fe? mol kgw? 3.60E-12 | 5.60E-12 1.80E-12 2.80E-12
HCO3~ mol kgw? 1.69E-03 | 2.05E-03 2.46E-05 8.57E-04 1.04E-03
K* mol kgw? 5.37E-05 | 1.79E-05 2.69E-05 8.95E-06
Mg2* mol kgw? 3.42E-04 | 4.12E-06 1.71E-04 2.06E-06
NO;- mol kgw? 0.00E+00 | 0.00E+00
Na* mol kgw? 7.22E-04 | 3.08E-03 3.61E-04 1.54E-03
oyt mol kgw 2.19E-04 | 1.09E-04 1.10E-04 5.45E-05
SiO,(aq) mol kgw? 1.02E-04 | 1.33E-04 5.10E-05 6.65E-05
Calculated
H* mmol -6.81E- -3.20E-01 2.46E-02 8.90E-03 -1.48E-01
kgw?t 03
Dissolved solids mg L 183.5 243.4 6.783 95.24 125.4
Charge imbalance error 0.00% -0.02% 0.02% 0.00% -0.01%
Water type Ca-HCO3 | Na-HCO3 H-HCO3 Ca-HCO3 Na-HCO3
COs(g) log fugacity | -3.200 -4.363 -3.199 -3.299 -4.580
O:(g) log fugacity | -34.306 -29.506 -28.042 -33.107 -18.428
Goethite log Q/K -0.002 -0.010 -0.300 -0.285
Kaolinite log Q/K -0.001 -0.034 -0.818 -1.059
Calcite log Q/K -0.001 -0.986 -0.738 -1.535
Quartz log Q/K 0.000 -0.002 -0.298 -0.282

SGW2-Pew
* SGW2
® SGW3-Pew

SGW2-Pew
+* SGW2
® SGW3-Pew
+* SGW3
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Obr. 20 Grafické porovnani slozeni vod SGW2 a SGW3 pfed a po fedéni vodou odtavajici
z permafrostu v poméru 1:1

4.7 Model Sireni koroznich produktt

4.7.1 Uvod

Cilem této Casti prace bylo proSetfit zmény fyzikalné-chemickych parametrd bentonitové
porové vody a jejich prostorovy dosah v bentonitové bariéfe vlivem koroze ocelového plasté
UOS a nasledného transportu koroznich produktl bentonitovym materidlem. Sledovanymi
fyzikalné-chemickymi parametry jsou pfedevSim oxidaéné-redukéni potencial (En), pH a
koncentrace rozpusténého zeleza.

Pevné zelezo Fe(s) koroduje ve vodném prostfedi za anoxickych podminek podle chemické
rovnice (4.7.1):

Fe(s) + 2 H,O = Fe* + 2 OH™ + Hy(g) (4.7.1)

Korozi se podle rovnice (4.7.1) uvolfiuji do roztoku ionty dvojmocného Zeleza, hydroxylové
ionty a vodik. Tim dochazi ke zméné fyzikalné-chemickych podminek (napf. zvySeni pH
vlivem narlstu koncentrace OH-, zvySeni koncentrace Fe a pokles E;), které jsou vSak
vyrovnavany hydrolyzou Zeleznatych iontd za vzniku hydroxidu Zeleznatého a dalSimi
reakcemi v systému, jako je napf. srazeni magnetitu (FesO.) nebo jinych stabilnich koroznich
produktl. Nékteré korozni produkty mohou byt zarover i alteraénimi produkty bentonitu. Za
anoxickych podminek jsou takovymi mineraly napf. greenalit a chamosit, tj. fylosilikatové
mineraly obsahujici Zelezo (napf. Gondolli et al. 2016, 2018).

Modelovani koroze Zeleza a nasledného Sifeni koroznich produktd ma za cil studovat Casovy
pribéh a prostorovy dosah vySe popsanych fyzikalné-chemickych zmén v systému. Pro
takovy UuCel je =zapotfebi aplikovat metody geochemického reakéné-transportniho
modelovani. Problematika geochemického modelovani koroze uhlikové oceli a koroznich
produktll je v souCasné dobé rozvijena vramci projektu ,Chovani UOS pro VJP a
RAO/Korozni produkty“ (dale jen ,Korozni produkty). Vtomto projektu je procesem
postupnych krok( pfes model rovnovazny a kineticky vyvijen komplexni model reakéniho
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transportu koroznich produktt v geochemickém programu PHREEQC, verze 3 (Parkhurst a
Appelo 2013). Dosavadni vysledky zmiflovaného projektu, které jsou zaméfené na
rovnovazné a kinetické modelovani interakci v systému Zelezo/voda/bentonit bez zahrnuti
transportnich jev(l, byly shrnuty v nedavné praci Gondolli et al. (2018). Vysledky tohoto typu
modelovani ukazaly, ze v zajmovém systému slozeném z praskového zeleza, bentonitu BaM
a vychozi podzemni vody SGW-UOS za anoxickych podminek a teploty 25 °C je v prvotnich
fazich geochemického vyvoje systému hlavnim koroznim produktem magnetit. Ten je vSak
s postupujicim €asem nahrazovan stabilnéj§im chamositem ¢i greenalitem, které tak
postupné prebiraji ulohu dominantnich koroznich produktd v dlouhodobém €asovém méfitku
vyvoje systému az ke stavu termodynamické rovnovahy. Tyto zavéry jsou v dobré shodé
s vysledky podobnych studii, napf. Montes-H et al. (2005), de Combarieu et al. (2007) nebo
Savage et al. (2010).

Zmiflovana zprava autort Gondolli et al. (2018) obsahuje také podrobné;jsi reSersi zahrani¢ni
literatury zabyvajici se geochemickym modelovanim koroznich produkti. Obecny pfehled na
téma vzniku a vyvoje koroznich produktl v prostfedi kontaktu zelezo/kompaktovany jil

podava také dfivéjsi zprava Gondolli et al. (2016).

V ramci vyvoje modelu v projektu ,Korozni produkty” zatim nebylo pfistoupeno k zahrnuti
transportnich (v tomto pfipadé difuznich) jev(. Reakéné-transportni modelovani, které bude
prezentovano v této kapitole, tak prace v projektu “Korozni produkty® lehce pFedbiha.
Z tohoto divodu je zde prezentovany transportni model vhodné zjednoduseny. Problematika
bude dale ve vét3i mife rozvijena v ramci projektu ,Korozni produkty®.

4.7.2 Popis reakéné-transportniho modelu

Reakéné-transportni model pro simulace Sifeni koroznich produktl, ktery byl sestaven a
pouzit v této praci, je volné zaloZzen na modelu, ktery pro Svédskou spoleénost SKB vytvorili
Hunter et al. (2007). Ti model vytvorili v prostfedi programu PHREEQC, verze 2 (Parkhurst a
Appelo 1999) s aplikaci termodynamické databaze HATCHES (Bond et al. 1997). Ve
stru€nosti se jedna o jednodimenzionalni (1D) reakéné-transportni model transportu Zeleza
do bentonitu MX-80 po anaerobni korozi oceli. V modelu je zahrnuta napf. kineticky
kontrolovana koroze oceli, kationova vymeéna a povrchova komplexace na povrchu bentonitu
a také srazeni magnetitu jakozto korozniho produktu. Takto definovanym modelem autofi
simulovali provedené experimenty na korozni jevy v ¢asovém rozsahu 830 dni.

Uvedeny model Hunter et al. (2007) byl pro potfeby této prace modifikovan tak, aby v ném
byly zohlednény vlastnosti a parametry nami studovaného systému Zelezo/bentonit
BaM/pdrova voda zalozena na SGW2 nebo SGW3, a aby byl pouzitelny i pro simulace
vyvoje v delSim ¢asovém horizontu (10 tisic az 100 tisic let). Kod takto vytvofeného modelu
v programu PHREEQC (verze 3) s pouzitim databaze LLNL.DAT je mozné nalézt v Pfiloha
¢. 5.

Definice modelu nabizi obecné& mnoho stupfiu volnosti ve smyslu rdznych moznosti, kterak
popsat probihajici procesy, jako je napf. koroze Zeleza, sorp&ni procesy nebo srazeni
sekundarnich minerald. Z toho duvodu bylo zapotfebi definovat charakteristiky a parametry
zakladniho referenéniho modelu pro Sifeni koroznich produkti. Tento referenéni model je
zaloZzen mj. na naméfenych datech z experimentu (napf. difuzni koeficient nebo parametry
sorpCnich jevl). Predpoklady, parametry a charakteristiky referenéniho modelu jsou
nasleduijici:
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Uvazovana byla teplota 25 °C a anoxické podminky

Geometrie 1D reakéné-transportniho modelu byla nastavena na zakladé parametru
uvazované bentonitové bariéry pro kontejner s UOS VVER 440. Schéma uvazované
geometrie 1D modelu je ilustrovano na Obr. 21. Bentonitova bariéra o celkové
tloustce 725 mm byla rozdélena do 10 modelovych bunék (buriky 2—-11 na Obr. 21)
po 72,5 mm. Pfed buriky reprezentujici bentonitovou bariéru byla pfipojena korozni
bunka (bufika 1 na Obr. 21) rovnéz o délce 72,5 mm, do které bylo umisténo
korodujici pevné zelezo. Ve vSech burikach byla na poCatku uvazovana bentonitova
voda B-SGW2-ANOX (viz Tab. 5) v mnozstvi 1 |

Mechanismus transportu rozpusténych slozek bentonitem byl uvazovan jako prosta
difuze. Efektivni difuzni koeficient byl pro v8echny sloZzky zvolen stejny o hodnoté
De=1,3-10Ym?s?

Koroze zeleza popsana rovnici (4.7.1) byla uvazovana jako kineticky kontrolovana.
Rychlostni rovnice se obvykle (napf. Savage et al. (2010)) pouziva ve tvaru
r =kS(1 — Q/K), kde r je rychlost reakce [mol s?], k je rychlostni konstanta [mol m-
257, S je povrch Zeleza dostupny pro reakci [m?], Q je reakéni kvocient (nékdy také
aktivitni produkt) a K rovnovazna konstanta reakce (4.7.1). Rychlosti koroze Zeleza
v podminkach rozhrani UOS/bentonit se pohybuji nejCastéji v intervalu 0,1-
20 ym rok?, razné studie archeologickych analogtl dokladaji korozni rychlosti
v podobném rozmezi 0,1-10 um rok?* (Wersin et al. 2008). Pro referen¢ni model
v této praci byla zvolena fadové stfedni hodnota korozni rychlosti 1 um rok?, ze které
Ize prepoétem dospét k rychlostni konstanté koroze Zeleza k = 4,47 - 10° mol m?2 s,
Korozni rychlost 1 um rok* nebo podobna byla uvazovana napf. i v modelovacich
pracich Wersina et al. (2008) nebo de Combarieu et al. (2007). Je tfeba zminit, ze
korozni rychlost je v blizkosti stavu nasyceni roztoku vi&i Fe(s) redukovana
prostfednictvim ¢lenu (1 — Q/K) v rychlostni rovnici (tento €len je nékdy nazyvan
chemickou afinitou). Kvuli tomu je pak vysledna rychlost r nizsi nez soucin k-S
Reakéni povrech Zeleza (S) v rychlostni rovnici koroze Fe(s) byl odhadnut na zakladé
pfedstavy o valcovém tvaru transportni korozni buriky (bufka 1 na Obr. 21). Ze
znalosti objemu tohoto valce (odpovida objemu vody 11 v bufce) a jeho vySce
(odpovida délce buriky 72,5 mm) Ize vypoditat povrch podstavy vélce na 1,4 - 102 m?,
ktera pfedstavuje plochu Zeleza dostupnou pro reakce s vodnou fazi. Tato hodnota
byla pouzita v modelu pro reak&ni povrch Zeleza

Mnozstvi pevného Zeleza v korozni burice bylo nastaveno na 100 mol, coz zaruc€uje
jeho dostate¢ny pfebytek. Mnozstvi pfitomného pevného Zeleza nema v modelu vliv
na rychlost koroze ani jiné déje

Kationtova vyména byla popsana pomoci reakci v Tab. 9, pficemz byla navic pfidana
reakce pro dvojmocné Zelezo: Fe** + 2 X~ = FeX; (log K = 0,44 podle Parkhurst a
Appelo (2013)). Fe?* se tedy v modelu také mulze GcCastnit ionovyménnych reakci a
byt sorbovano v mezivrstvi jilovych mineralt bentonitu

Jelikoz anaerobni koroze Zeleza uvolfiuje do roztoku velké mnozZstvi aniontd OH~ (viz
rovnice (4.7.1), bylo zapotfebi do modelu zahrnout schopnost bentonitu pufrovat pH
pomoci povrchovych komplexacnich reakci — protonace a deprotonace tzv. ,edge
sites* (Bradbury a Baeyens 2002; Cervinka a Gondolli 2015). Protonace a
deprotonace byla popsana pomoci jednoho typu vazebného mista, na kterém mohou
probihat nasledujici reakce (4.7.2 a 4.7.2). Pievzato ze zpravy Cervinka a
Hanulakova (2013):
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SOH + H* = SOHy* log K=4,15 (4.7.2)
SOH =SO + H* log K=-10,48 (4.7.3)

Mnozstvi vazebnych mist pro povrchovou komplexaci na jednotku hmotnosti
bentonitu bylo v modelu uvaZovano jako 1,51-10"* mol kg? (Cervinka a Hanulakova
(2013)). Vychozi obsazenost vazebnych mist byla uréena preekvilibraci pfi pH a Pcoz
bentonitové vody

o V kazdé z bentonitovych bunék (buriky 2-11) bylo s ohledem na objem vody 11,
porozitu bentonitu 41,5% a hustotu kompaktovaného bentonitu 1600 kg m
uvazovano mnozstvi bentonitu BaM o hodnoté 3,86 kg. V bunkach 2-11 byla k této
hmotnosti bentonitu vztazena mnozstvi mist pro kationovou vyménu (viz Tab. 9) a
povrchovou komplexaci

e V modelu bylo zakazano rozpousténi i srazeni primarnich minerald bentonitu.
Jedinym sekundarnim mineralem a zaroven pevnym koroznim produktem, ktery se
v modelu mulze tvofit, byl zvolen magnetit. Rovnovazné srazeni magnetitu je
povoleno pouze v burikach bentonitové bariéry (bufky 2—11). Tento postup ve svém
modelu aplikovali také Hunter et al. (2007)

e V modelu byly potlaéeny redukce karbonatu (CV), siranu (SV') a dusi¢nant (NY) na
nizsi oxidacni stavy. Tyto reakce jsou za danych podminek termodynamicky
schudné, avsak z kinetického pohledu nepravdépodobné (Hunter et al. 2007)

Fe(s) Buriky bentonitu M”

2|13/4 (5|6 |7[8]9 10|11

- ~
- v

725 mm

Obr. 21: Schéma geometrie UOS a bentonitové bariéry uvaZované v reakéné-transportnim modelu.
Burika 1 odpovida korozni burice s pevnym Zelezem, buriky 2—11 pfedstavuji bentonitovou bariéru

Vzhledem k nejistotam, které doprovazeji volbu pfedpokladl a parametrid referenéniho
modelu, byly provedeny také 3 pfipadové studie (citlivostni testy), ve kterych byl néktery
z takovych predpokladl a parametrd modelu pozménén s cilem prosetfit, jaky dopad na
vysledky modelu Ize v tom &i onom pfipadé oCekavat. Konkrétné se testovaly tyto tfi pfipady:

1) Difuzni koeficient vSech sloZek byl oproti referenénimu modelu sniZzen o 1 fad, tj. na
hodnotu De = 1,3 - 10 m?s?

2) V modelu nebyly oproti referenénimu modelu uvazovany reakce protonace a
deprotonace mist pro povrchovou komplexaci na bentonitu

3) Jako bentonitova pérova voda byla uvazovana B-SGW3-ANOX (viz Tab. 5), tj.
bentonitova voda vzesla z vychozi podzemni vody SGW3

V nasledujicich odstavcich jsou jako prvni pfedstaveny a diskutovany vysledky zakladniho
referenéniho modelu Sifeni koroznich produktld. Poté budou probrany také vysledky
jednotlivych pfipadovych studii.

4.7.3 Vysledky zakladniho referenéniho modelu

Vysledky zakladniho referenéniho modelu popsaného v pfedchazejici podkapitole jsou
zobrazeny na Obr. 22. Vysledky jsou ilustrovany formou hodnot sledovanych veli€in
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v zavislosti na vzdalenosti od korozni buriky smérem do bentonitové bariéry pro &tyfi rizné
Casy od pocatku simulace: 100, 1 000, 10 000 a 100 000 let.

Vyvoje pH a koncentrace Fe v referenénim modelu maji velmi podobnou charakteristiku — po
100 letech od poc¢atku simulace jsou hodnoty téchto veli€in v korozni burice a také v prvnich
burikach bentonitu vyrazné zvySené (v korozni burice az pH = 9,8), coz je dusledek korozi
uvoliiovanych iontt Fe?* a OH" podle rovnice (4.7.1) a jejich difuzi z korozni buriky smérem
do bentonitu. Bufky bentonitu vzdalenéjsi od korozni burky jsou v ¢ase 100 let zménami pH
a koncentrace Fe prozatim nedotéeny. V €ase jednoho tisice let jiz ke vétSimu & mensSimu
zvySeni pH a koncentrace Fe doS8lo ve vSech burikach bentonitové bariéry. Hodnoty pH a
koncentrace Fe v korozni bufice naopak postupné mirné klesaji. V dalSim ¢asovém obdobi
potom dochazi k postupnému srovnavani hodnot pH, koncentrace Fe, jakoZ i En napfic
v§emi burikami bentonitu, az v ¢ase 10 000 let dosahnou ve vSech burikach bentonitu
pfiblizné stejnych hodnot. Koncentrace Fe ustavena v burnikach bentonitu odpovida stavu
nasyceni vi¢i magnetitu. DalSi ¢asové obdobi do 100 tisic let se nese v duchu jen mirnych
zmén veli€in a dorovnavani jejich hodnot napfi¢ studovanym systémem. To je v dobrém
souladu s vysledky Sampera et al. (2008), jejichZ reakéné-transportni model pfedpovida
zvysSené pH o hodnoté 9,25 po 300 000 letech stim, ze dosah se tyka celé bentonitové
vrstvy o tloustce 0,75 m.
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Obr. 22: Vyvoj pH, En, koncentrace Zeleza a mnoZstvi vysraZzeného magnetitu v zavislosti na

vzdalenosti od korozni buriky pro referenéni model ve c¢tyfech riznych ¢asech od pocatku simulace
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V pfipadé vyvoje oxidacné-redukéniho potencialu (En) Ize na Obr. 22 vidét, Ze jiz po 100
letech od pocCatku je En napfi€ vS8emi bunkami snizené oproti pocateénimu stavu na
hodnotach zhruba -600 mV v pfipadé korozni buriky a -500 az -600 mV v burikach bentonitu.
V dalSich Casovych obdobich se hodnoty En napfi¢ bunkami srovnavaji na konecénych
priblizné -600 mV v Case 10 tisic az 100 tisic let. Také Samper et al. (2008) ve svém modelu
predikovali snizeni En na hodnotu pfiblizné -650 mV v celém profilu bentonitu.

Srazeni magnetitu probiha podle Obr. 22 pouze v prvni bunice bentonitové bariéry (burika €.
2 na Obr. 21). To je zplUsobeno tim, Ze pouze do prvni bentonitové bunky vstupuje z korozni
bufky voda o dostate¢né vysoké koncentraci Fe, ktera odpovida presyceni vody vUci
magnetitu. V prvni bentonitové burice se tedy magnetit srazi a to v takovém rozsahu, aby
pérova voda v ni dosahla pravé stavu nasyceni vi¢i magnetitu (saturani index magnetitu
roven nule). V terminech transportniho modelovani v programu PHREEQC je potom do
dalSich bunék bentonitové bariéry (buiky ¢&. 3-11) ,odeslana“ voda magnetitem jiz
nepresycena (pfesnéji voda pravé v rovnovaze s magnetitem), tzn. magnetit se jiZ v dalSich

bunkach nesrazi. Stejny jev je patrny i u vysledkd modelu autort Hunter et al. (2007).

V burikach bentonitu se rozpusténé dvojmocné Zelezo muze také sorbovat prostfednictvim
kationové vymény. V kontextu soutéze o volna iontovyménna mista s ostatnimi kationty je
v8ak mnozstvi takto sorbovaného Zeleza relativné nizké.

4.7.4 Vysledky citlivostniho testu 1: Snizeny difuzni koeficient

V prvnim pfipadé citlivostniho testu byl efektivni difuzni koeficient pro vSechny slozky snizen
o 1 fad oproti referenénimu modelu na novou hodnotu De = 1,3 - 10 m?s™. Vysledky tohoto
testu jsou ilustrovany na Obr. 23.
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Obr. 23: Vyvoj pH, En, koncentrace Zeleza a mnozstvi vysrazeného magnetitu v zavislosti na
vzdalenosti od korozni buriky ve Cétyfech ruznych Easech od pocatku simulace pro pfipad, kdy je
efektivni difuzni koeficient sloZek snizen o 1 rad na hodnotu De = 1,3 - 101 m?s?

Pomalejsi difuze slozek roztoku diky snizenému D. ma za nasledek to, Ze i v €ase jednoho
tisice let nejsou zmé&nami pH a koncentrace Fe dotéeny buriky bentonitu nejdale od korozni
buriky. V €ase 10 tisic let jiz fronta zmén pH a koncentrace Fe prosla celou bentonitovou
bariérou. Vysledky tohoto testovaného pfipadu vykazuji celkové stejné trendy jako u
referencniho modelu, pouze s tim rozdilem, Ze probihajici zmény jsou z Casového hlediska
pomalejSi — pro ustaveni stejnych hodnot sledovanych veliin (pH, En a koncentrace Fe)
napfi¢ celou délkou systému je zapotfebi delSiho ¢asu. Ustaleni vidime na Obr. 23 az v Case
rovném 100 tisicam let, dojde k nému v8ak pravdépodobné jiz dfive v nékterém z ¢ast mezi
10 tisici az 100 tisici lety, pro ktery do obrazku nebyly vykresleny vysledky.

4.7.5 Vysledky citlivostniho testu 2: Povrchové komplexaéni reakce
(protonace a deprotonace) nejsou uvazovany

Druhy citlivostni test studoval pfipad, kdy v modelu nejsou zahrnuty a popsany povrchove
kompletaéni reakce protonace a deprotonace povrchovych ,edge sites”. V takovém pfipadé
bentonit ztraci svou schopnost pufrovat pH své poérové vody. Vysledky tohoto testu jsou
pfedmétem Obr. 24.
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Obr. 24: Vyvoj pH, En, koncentrace Zeleza a mnozstvi vysrazeného magnetitu v zavislosti na
vzdalenosti od korozni buriky ve tfech riznych ¢asech od pocatku simulace pro pripad, kdy v modelu
nejsou uvazovany reakce povrchové kompletace (protonace a deprotonace)

V tomto pfipadé jsou zmény v modelovych vysledcich velmi vyrazné. Znaénymi zménami pH
a koncentrace Fe prosly vSechny buriky bentonitu jiz béhem prvnich 100 let simulace.
Takovy praubéh Ize vysvétlit tim, Zze zmény pH zplsobené korozi Zeleza nejsou
kompenzovany povrchovymi protonacemi a deprotonacemi H*. Vznikly vysoky koncentracni
gradient mezi korozni burikou a burikami bentonitu ma za nasledek rychlé putovani
rozpusténych koroznich produktl, pfi¢emz po €ase 1 000 let jsou jiz hodnoty veli€in napfi¢
burikami relativné ustalené a ve zbyvajicim ¢ase do 10 tisic let nalézaji své takika konecné
hodnoty. pH porové vody ustavené v modelu bez zahrnuti povrchovych reakci dosahuje
hodnoty az 9,7, kterd neni pro bentonitové vody pfili§ realna (v referenénim modelu je
vysledna hodnota pH pfiblizné 8,9, viz Obr. 22).

Z tohoto prikladu je zjevné, Ze zahrnuti povrchovych komplexacnich reakci ma v modelu pro
Sifeni koroznich produktu velky vyznam. Anaerobni koroze Zeleza je spojena s produkci
hydroxylovych iontl, ¢imz se vyznamné zvySuje pH roztoku. Schopnost jilovych mineralu
bentonitu pufrovat tyto zmény pH by tedy v modelu pro korozni procesy méla byt adekvatné
popsana pomoci reakci povrchové komplexace.
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Obr. 25: Vyvoj pH, En, koncentrace Zeleza a mnoZstvi vysrazeného magnetitu v zavislosti na
vzdalenosti od korozni buriky ve Ctyfech riznych ¢asech od pocatku simulace pro pfipad, kde je
v modelu uvazovana porova voda B-SGW3-ANOX

4.7.6 Vysledky citlivostniho testu 3: Vychozi podzemni vodou je SGW3

V posledni varianté citlivostniho testu byla v modelu misto bentonitové poérové vody B-
SGW2-ANOX uvazovana porova voda B-SGW3-ANOX (viz Tab. 5). Ta je zalozena na
vychozi podzemni vodé SGW3, ktera reprezentuje hluboké podzemni vody krystalinickych
hornin. Vysledky tohoto testu jsou obsahem Obr. 25. Jak plyne ze srovnani vysledkd
referenéniho modelu (Obr. 22) a modelu svodou B-SGW3-ANOX (Obr. 25), v obou
pfipadech se v systému dgji totozné zmény, a to jak co do jejich rozsahu, tak i ¢asového
pribéhu. A€ ma pérova voda SGW3-ANOX na pocatku napf. lehce vyssi pH a nizSi En nez
voda B-SGW2-ANOX, vysledné hodnoty téchto veli€in ovlivnéné korozi Zeleza jsou v obou
pfipadech totozné (pH = 8,9; En = -600 mV). Charakter pribé&hu koroznich jevl a Sifeni
koroznich produktl je tedy nezavisly na tom, uvazuje-li se jako vychozi podzemni voda
SGW2 nebo SGW3.
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4.7.7 Shrnuti

V ramci této podkapitoly byla simulovana anaerobni koroze ocelového plasté UOS a difuze
uvolfiovanych koroznich produktd smérem do bentonitové inzenyrské bariéry. Studovany
byly zmény fyzikalné-chemickych parametrd (pH, En a koncentrace Fe) pérové vody
bentonitu, jejich asovy vyvoj a prostorovy dosah. Pro tyto simulace byl vytvofen model
v programu PHREEQC, verze 3, a to na zdkladé obdobného modelu popsaného v dostupné
literatufe (Hunter et al. 2007). Ackoliv je vytvofeny model v mnoha smérech velmi
zjednodu$eny, je v ném zahrnuto mnoho relevantnich procesu, napf. kationova vyména,
protonace a deprotonace povrchovych mist bentonitu, kineticky kontrolovana koroze zZeleza
nebo srazeni korozniho produktu magnetitu. Pfesto je s ohledem na zjednodu$enost modelu
nutné brat vysledky s dostateCnym nadhledem. Realizace dalSiho rozSifeni a zpresnéni
modelu se pfedpoklada v ramci ZL Korozni produkty (Gondolli et al. 2016, 2018).

Stézejni vysledky provedenych reakéné transportnich simulaci v éasovém rozsahu 100 tisic
let Ize shrnout v nasledujicich bodech:

e ZvySené hodnoty pH a koncentrace Fe Ize v buiikach bentonitu blize korodujicimu
zelezu zaznamenat jiz po prvnich 100 letech od zapoceti koroze. Po 1 000 letech je
zménami téchto parametr ovlivnén bentonit jiz v celé délce (viz napf. Obr. 22)

e \Vysledné pH v bentonitu se v ¢asech fadové 10* az 10° let ustavuji na hodnotach
okolo 8,9. Koncentrace rozpusténého Zeleza potom na hodnotach priblizné 1-10* mol
kgw?, kterd za danych podminek odpovida rovnovaze s magnetitem

o En pérové vody velmi rychle klesa a jiz po 100 letech je oproti po¢ate¢ni hodnoté
vyrazné snizeno ve vSech burikach bentonitu. En v modelu neni explicitné zadano,
jeho hodnoty jsou tedy vysledkem vnitinich reakci v systému a absenci redoxniho
pufru. Sledované zmény E, ve velmi kratkém Case napfi¢ celou délkou bentonitu tak
mohou byt dilem spiSe matematického artefaktu v ramci vypoctll v PHREEQC

e V modelu je pro realistické vysledky zapotiebi uvazovat povrchové komplexaéni
reakce — protonace a deprotonace povrchovych mist na jilovych mineralech
bentonitu. Tyto procesy pufruji pH pérové vody, které ma jinak tendenci se diky
korozi produkovanych iontd OH- vyrazné zvySovat. V pfipadé jejich nezahrnuti
v modelu jsou zmény pH, ale i napf. koncentrace Fe v systému rychlejSi a maji vétsi
prostorovy dosah (viz Obr. 24)

e Na modelové vysledky nema zasadni vliv, pokud se jako porova voda uvazuje B-
SGW2-ANOX nebo B-SGW3-ANOX (Obr. 25)

4.8 Uprava vstupnich dat pro model reakéniho transportu

Vysledné vody ziskané z geochemického modelovani musely byt pro potfeby transportniho
modelovani ¢asteCné zjednoduSeny. Modely byly pfipraveny jako rovnovazné a nasycené
vlici zvolenym minerainim fazim. V ramci pfipravy modell bylo provéfeno chovani vod pfi
jejich vzajemném miseni v oxickych a anoxickych podminkach a provedena jejich uprava do
tvaru vhodného pro zhotoveni modelli reakéniho transportu. Fyzikalné-chemické parametry a
chemické slozeni vod je uvedeno v Tab. 17 (identicka s Tab. 1), graficky znazornéno ve
sloupcovych diagramech na Obr. 26 a z hlediska vzajemného poméru hlavnich kationu a
anionu v Piperové a Durovoveé diagramu na Obr. 27.

71




Evidencni oznaceni:

= SURAO Geochemické vypocéty a model reakéniho
transportu — zavére¢na zprava SURAO TZ 271/2018
Tab. 17 Vychozi fyzikdIné-chemické parametry a chemické sloZeni jednotlivych typa vod, které byly
nasledné upraveny pro model reakéniho transportu. Identicka sTab. 1. Primy vystup
z geochemického programu, tabulka pouze v anglické verzi
Parameter Unit SGW2 B-SGW2-OX | B-SGW2-ANOX | SGWS3 B-SGW3-OX | B-SGW3-ANOX
pH 8.2 8.24 7.87 9.4 8.24 8.13
Eh mv 236.6 731.6 -212.4 236.6 731.7 -257.3
Temperature | °C 25 25 25 25 25 25
ARt * mol kgw™" | 3.71E-06 | 6.34E-08 2.76E-08 3.71E-06 | 6.32E-08 4.96E-08
ca* mol kgw™" | 8.64E-04 | 5.12E-05 1.76E-04 3.24E-05 | 5.11E-05 1.64E-04
cr mol kgw™ | 9.31E-05 | 2.07E-03 2.06E-03 5.28E-04 | 2.50E-03 2.49E-03
Fe?* * mol kgw™" | 1.79E-06 | 3.60E-12 9.50E-07 1.79E-06 | 3.60E-12 8.15E-07
HCOs™ mol kgw™" | 2.77E-03 | 9.68E-04 1.32E-03 2.68E-03 | 9.65E-04 7.55E-04
K* mol kgw™" | 5.37E-05 | 8.80E-04 9.04E-04 1.79E-05 | 8.87E-04 8.80E-04
Mg?* mol kgw™" | 3.42E-04 | 1.18E-03 1.03E-03 4.12E-06 | 1.19E-03 9.78E-04
NOs mol kgw™ | 0.00E+00 | 3.18E-03 3.16E-03 0.00E+00 | 3.18E-03 3.16E-03
Na* mol kgw™" | 8.65E-04 | 1.01E-02 1.03E-02 3.81E-03 | 1.02E-02 1.02E-02
SO mol kgw™" | 2.19E-04 | 3.59E-03 3.57E-03 1.09E-04 | 3.48E-03 3.46E-03
SiOy(aq) mol kgw™" | 5.20E-04 | 9.67E-05 9.50E-05 4.18E-04 | 9.67E-05 9.60E-05
H* mmol -4.84E- -9.92E-03 2.16E-02 -5.02E- -9.98E-03 -2.91E-03
kgw™ 02 01
Dissolved mg L 298.9 1005 1021 319.5 1012 986
solids
Charge imbalance error -0.06% 0.14% -0.16% -0.16% -0.18% 0.15%
Water type Ca- Na-SO4 Na-SO4 Na- Na-SO4 Na-SO4
HCO3 HCO3
CO4(g) log -2.99 -3.52 -3.01 -4.25 -3.52 -3.51
fugacity
04(9) log -34.30 -0.68 -65.98 -29.50 -0.67 -67.98
fugacity
Goethite log Q/K 5.69 0.00 0.00 5.49 0.00 0.00
Kaolinite log Q/K 5.03 -0.10 -0.10 2.22 -0.10 -0.09
Calcite log Q/K 0.53 -1.27 -0.97 0.12 -1.27 -0.98
Quartz log Q/K 0.71 -0.03 -0.03 0.49 -0.03 -0.03
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DalSi zpracovani geochemickych modelu bylo provedeno tak, aby je bylo mozné pouzit pro
transportni modelovani bez komplikaci vyvolanych srazenim jednotlivych fazi v pfibéhu
transportu a iontovyménnych reakci. Principialné se jedna o nasledujici kroky: zajisténi
nabojové vyrovnanosti modelu, kontrolu oxidaéné-redukéniho potencialu (je ovlivnén
zejména nastavenim odhadované koncentrace rozpusténého zeleza) a kontrolu pfesyceni
modell vaci zvolenym fazim.

4.8.1 Nastaveni nabojové vyrovnanosti

Nabojova nevyrovnanost se u vychozich modelt (Tab. 17) pohybovala fadové v setinach az
desetinach %. S vyjimkou modelu SGW2 pfevaZzuji v kationové Casti sodné iony, které se
chovaji jako konzervativni a mala zména jejich koncentrace nema na celkové parametry
vody zaznamenatelny vliv. Proto byla u vSech modell jako sloZzka pro vyrovnani nabojové
vyrovnanosti zvolena koncentrace sodnych ionu. Vysledek je uveden v Tab. 18.

Tab. 18 Fyzikalné-chemické parametry a chemické sloZzeni pro modelové vody po korekci nabojové
vyrovnanosti. Uprava koncentrace sodnych iont syntetickych vod SGW2, SGW3 a za rovnovahy
s bentonitem BaM pro oxické a anoxické podminky je vyznalena cervené. Primy vystup

z geochemického programu, tabulka pouze v anglické verzi

Parameter Unit SGW2 B-SGW2-OX | B-SGW2-ANOX | SGW3 B-SGW3-OX | B-SGW3-
ANOX
pH 8.2 8.24 7.87 9.4 8.24 8.13
Eh mvV 236.6 731.6 -212.4 236.6 731.7 -257.3
Temperature | °C 25 25 25 25 25 25
ARt * mol kgw™ 3.710E-06 | 6.340E-08 2.760E-08 3.710E-06 6.320E-08 4.960E-08
Ca* mol kgw™ 8.640E-04 | 5.120E-05 1.760E-04 3.240E-05 5.110E-05 1.640E-04
CcI- mol kgw™ 9.310E-05 | 2.070E-03 2.060E-03 5.280E-04 2.500E-03 2.490E-03
Fe? * mol kgw™ 1.790E-06 | 3.600E-12 9.500E-07 1.790E-06 3.600E-12 8.150E-07
HCO5~ mol kgw™ 2.770E-03 | 9.680E-04 1.320E-03 2.680E-03 9.650E-04 7.550E-04
K* mol kgw™ 5.370E-05 | 8.800E-04 9.040E-04 1.790E-05 8.870E-04 8.800E-04
Mg?* mol kgw™ 3.420E-04 | 1.180E-03 1.030E-03 4.120E-06 1.190E-03 9.780E-04
NOs~ mol kgw™ 0.000E+00 | 3.180E-03 3.160E-03 0.000E+00 | 3.180E-03 3.160E-03
Na* mol kgw™ 8.691E-04 | 1.007E-02 1.034E-02 3.822E-03 1.025E-02 1.016E-02
S04 mol kgw™ 2.190E-04 | 3.590E-03 3.570E-03 1.090E-04 3.480E-03 3.460E-03
SiO,(aq) mol kgw™ 5.200E-04 | 9.670E-05 9.500E-05 4.180E-04 9.670E-05 9.600E-05
Calculated
H* mmol kgw™" | -0.04842 -0.009919 0.02159 -0.5019 -0.00998 -0.002909
Dissolved mg L™ 298.9 1005 1021 319.5 1012 986
solids
Charge imbalance error 0.00% 0.02% 0.00% 0.00% 0.02% -0.01%
Water type Ca-HCO3 Na-SO4 Na-SO4 Na-HCO3 Na-SO4 Na-SO4
CO4(g) log fugacity | -2.99 -3.52 -3.01 -4.25 -3.52 -3.51
02(g) log fugacity | -34.30 -0.68 -65.98 -29.50 -0.67 -67.98
Goethite log Q/K 5.69 0.00 0.00 5.49 0.00 0.00
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Kaolinite log Q/K 5.03 -0.10 -0.10 2.22 -0.10 -0.09
Calcite log Q/K 0.53 -1.27 -0.97 0.12 -1.27 -0.98
Quartz log Q/K 0.71 -0.03 -0.03 0.49 -0.03 -0.03

* — hodnoty odhadnuty na zakladé porovnani s realnymi vodami

U tfi modeld zustala nabojova nevyrovnanost v rozsahu 0,01-0,02 %. To je zpUsobeno tim,
Ze jsou koncentrace sodnych iontl relativné vysoké a zmény jejich koncentrace na ¢tvrtém
platném misté neumozriuji dosahnout absolutni nuly (na vice nez &tyfi platha mista nema
smysl pocitat). Pfi naslednych Upravach modell bylo vzdy pouzito nastaveni nabojové
vyrovnanosti na koncentraci sodnych iontd.

4.8.2 Nastaveni oxidaéné-redukéniho potencialu

Oxidaéné-redukéni (redox) potencial byl u vychozich vod SGW2 a SGW3 nastaven na
vychozi hodnotu zaporného dekadického logaritmu aktivity elektront pe = 4, coz odpovida
potencialu 236,6 mV ve Skale standardni vodikové elektrody (SHE).

Tab. 19 Fyzikalné-chemické parametry a chemické sloZzeni pro modelové vody po nastaveni
rovnovahy s atmosférou a pro anoxické prostredi bez kysliku. Cervené jsou vyznaéeny nové hodnoty
redox potencialu. Modre je vyznaceno pfesyceni vic¢i zvolenym mineralam (fazim), které je upraveno
déle (viz nasledujici podkapitola). Primy vystup z geochemického programu, tabulka pouze v anglické
verzi

Parameter Unit SGW2 B-SGW2-OX B-SGW2-ANOX SGW3 B-SGW3-OX B-SGW3-ANOX
pH 8.2 8.24 7.87 9.4 8.24 8.13
Eh mv 236.6 731.6 -198.5 236.6 731.6 -222.4
Temperature | °C 25 25 25 25 25 25
AR * mol kgw™ | 3.710E-06 | 6.340E-08 2.760E-08 3.710E-06 6.320E-08 4.960E-08
Ca? mol kgw™ 8.640E-04 | 5.120E-05 1.760E-04 3.240E-05 5.110E-05 1.640E-04
CI- mol kgw™ | 9.310E-05 | 2.070E-03 2.060E-03 5.280E-04 2.500E-03 2.490E-03
Fe? * mol kgw™ | 1.790E-06 | 3.600E-12 9.500E-07 1.790E-06 3.600E-12 8.150E-07
HCO;3™ mol kgw™! | 2.770E-03 | 9.680E-04 1.320E-03 2.680E-03 9.650E-04 7.550E-04
K* mol kgw™' | 5.370E-05 | 8.800E-04 9.040E-04 1.790E-05 8.870E-04 8.800E-04
Mg?* mol kgw™ | 3.420E-04 | 1.180E-03 1.030E-03 4.120E-06 1.190E-03 9.780E-04
NO3~ mol kgw™ | 0.000E+00 | 3.180E-03 3.160E-03 0.000E+00 3.180E-03 3.160E-03
Na* mol kgw™ 8.691E-04 | 1.007E-02 1.034E-02 3.822E-03 1.025E-02 1.016E-02
S0+ mol kgw™' | 2.190E-04 | 3.590E-03 3.570E-03 1.090E-04 3.480E-03 3.460E-03
SiO,(aq) mol kgw™' | 5.200E-04 | 9.670E-05 9.500E-05 4.180E-04 9.670E-05 9.600E-05
Calculated
H* mmol -0.04842 -0.009915 0.02158 -0.5019 -0.009987 -0.002953
kgw™
Dissolved mg L 299 1004 1022 319.8 1013 985.1
solids
Charge imbalance error -1.94E-06 0.02% 0.00% 0.00% 0.02% -0.01%
Water type Ca-HCO3 Na-SO4 Na-SO4 Na-HCO3 Na-SO4 Na-SO4
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C02(g) log -2.99 -3.52 -3.01 -4.25 -3.52 -3.51

fugacity
02(g) log -34.30 -0.68 -65.05 -29.50 -0.68 -65.62

fugacity
Goethite log Q/K 5.69 0.00 0.24 5.49 0.00 0.59
Kaolinite log Q/K 5.03 -0.10 -0.10 2.22 -0.10 -0.09
Calcite log Q/K 0.53 -1.27 -0.97 0.12 -1.27 -0.98
Quartz log Q/K 0.71 -0.03 -0.03 0.49 -0.03 -0.03

* — hodnoty odhadnuty na zakladé porovnani s realnymi vodami
Ox — fugacita plynného kysliku O2(g) nastavena na 0,21
Anox — koncentrace rozpusténého kysliku nastavena na 10-8° mol kgw!

Oxické prostfedi bylo modelovano tak, Zze misto konkrétni hodnoty oxida¢né-redukéniho
potencialu byla uvazovana rovnovaha s atmosférickym kyslikem a nastaven parcialni tlak
kysliku na 0,21 atm.

Anoxické prostfedi bylo simulovano tak, Ze byla koncentrace rozpusténého kysliku
nastavena na extrémné nizkou hodnotu 1x1078° mg-kgw™ a oxida¢né-redukéni potencidl je
vysledkem ,vnitfnich® interakci vodného prostfedi (nastaveni hodnoty o pét &i vice fadu
odlisné na hodnoté oxidacné-redukcéniho potencialu nic nezméni). Vysledky jsou uvedeny v
Tab. 19.

4.8.3 Nastaveni nasyceni viéi zvolenym fazim

Koncentrace jednotlivych slozek podzemnich vod je vysledkem interakce podzemnich vod
s horninovym prostifedim, je tedy vysledkem interakce vod s jednotlivymi mineraly, které tvofi
horninu. Pfes pomérné dlouhé doby zdrZzeni podzemnich vod hlubokého obéhu
v horninovém prostfedi nemusi za danych podminek odpovidat koncentrace rozpusténych
slozek, které jsou v kontaktu s mineraly hornin, rozpustnosti pfisluSnych mineralG. PFicin
meziproduktl, velky rozdil mezi rychlosti rozpousténi mineral a rychlosti tvorby druhotnych
mineralu atd.

Pfes uvedené skuteCnosti je velmi uZite€né vyuzit pro geochemické modelovani rovnovazny
model. Ten ukazuje, kjakému stavu podzemni vody (k jakym fyzikalné-chemickym
parametrim a chemickému sloZeni) interakce v realném horninovém prostifedi sméfuji.

Jako zakladni mineraly pro dalSi pfipravu geochemickych modell podzemnich vod byly
vybrany goethit, kaolinit, kalcit a kiemen. Nasyceni podzemnich vod vi&i goethitu Casto
kontroluje v podzemnich vodach koncentrace rozpusténého Zeleza, nasyceni vici kaolinitu
Casto urCuje koncentrace rozpusténého hliniku a SiOz(aq) (ve vychozich modelech byly
koncentrace rozpusténého Zeleza a hliniku odhadnuty), nasyceni vici kalcitu v povrchovych
a podzemnich vodach Casto kontroluje koncentrace rozpusténého vapniku a uhli¢itanovych
latek a nasyceni vUCi kfemeni muze spolu s kaolinitem kontrolovat koncentrace
rozpusténého SiOz(aq). Jak je patrné z Tab. 19 (modry text), jsou nékteré modelové vody
vuci goethitu, kaolinitu, kalcitu a kiemeni pfesyceny (nékteré az o nékolik fadd). Proto byly u
pfesycenych modelovych podzemnich vod (po uUpravé nabojové vyrovnanosti a redox
potencialu) koncentrace odpovidajicich slozek upraveny tak, aby byly vody viéi danym
mineralim pravé nasycené. Uprava byla provedena jen pro slozky, které zpUsobovaly
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pfesyceni dané vody vic¢i nékterym mineralim. Pfi apravach bylo zachovano plivodni pH a
redox potencial, které byly odvozeny z terénnich méfeni €i odvozeny pro oxické a anoxické
prostfedi. Vysledky uprav jsou uvedeny v Tab. 20.

Tab. 20 Fyzikalné-chemické parametry a chemické sloZzeni pro modelové vody po Upravé koncentraci
slozek u modelovych vod, které byly vici zvolenym mineralium presycené. Hodnoty byly nastaveny
tak, aby byly vody vici témto mineralam pravé nasycené. U modelovych vod, které byly viéi zvolenym
mineralim nenasycené, zustaly koncentrace bez Upravy. Koncentrace sodnych iont( byly upravovany
kvili zajisténi nabojové vyrovnanosti. Cervené jsou vyznadeny upravené koncentrace. Pfimy vystup
z geochemického programu, tabulka pouze v anglické verzi

Sample ID Units SGW2 B-SGW2-OX B-SGW2-ANOX SGW3 B-SGW3-OX B-SGW3-ANOX

pH 8.2 8.24 7.87 9.4 8.24 8.13

Eh mv 236.6 731.6 -198.5 236.6 731.6 -222.4

Temperature | °C 25 25 25 25 25 25

APl mol kgw™ | 5.680E-08 | 6.340E-08 2.760E-08 8.945E-07 | 6.320E-08 4.960E-08

Ca? mol kgw™ 3.840E-04 | 5.120E-05 1.760E-04 2.460E-05 | 5.110E-05 1.640E-04

CI- mol kgw™ | 9.310E-05 | 2.070E-03 2.060E-03 5.280E-04 | 2.500E-03 2.490E-03

Fe?* mol kgw™ 3.600E-12 | 3.600E-12 5.450E-07 5.740E-12 | 3.600E-12 2.080E-07

HCO3™ mol kgw™ 1.690E-03 | 9.680E-04 1.320E-03 2.670E-03 | 9.650E-04 7.550E-04

K* mol kgw™ | 5.370E-05 | 8.800E-04 9.040E-04 1.790E-05 | 8.870E-04 8.800E-04

Mg?* mol kgw™ | 3.420E-04 | 1.180E-03 1.030E-03 4.120E-06 | 1.190E-03 9.780E-04

NO3~ mol kgw™ | 0.000E+00 | 3.180E-03 3.160E-03 0.000E+00 | 3.180E-03 3.160E-03

Na* mol kgw™ 7.220E-04 | 1.007E-02 1.034E-02 3.747E-03 | 1.025E-02 1.016E-02

S0,% mol kgw™ | 2.190E-04 | 3.590E-03 3.570E-03 1.090E-04 | 3.480E-03 3.460E-03

SiOy(aq) mol kgw™ 1.020E-04 | 9.670E-05 9.500E-05 1.345E-04 | 9.670E-05 9.600E-05

Calculated

H* mmol -0.006812 | -0.009915 0.02162 -0.4098 -0.009987 -0.00289
kgw™

Dissolved mg L 183.5 1004 1022 298.2 1013 985

solids

Charge imbalance error -9.59E-06 0.02% 0.00% -0.01% 0.02% -0.01%

Water type Ca-HCO3 Na-SO4 Na-SO4 Na-HCO3 Na-SO4 Na-SO4

CO4(g) log -3.20 -3.52 -3.01 -4.25 -3.52 -3.51
fugacity

02(9) log -34.30 -0.68 -65.05 -29.50 -0.68 -65.62
fugacity

Goethite log Q/K 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00

Kaolinite log Q/K 0.00 -0.10 -0.10 0.00 -0.10 -0.09

Calcite log Q/K 0.00 -1.27 -0.97 0.00 -1.27 -0.98

Quartz log Q/K 0.00 -0.03 -0.03 0.00 -0.03 -0.03

Zvolenym postupem byly pfipraveny fyzikalné chemické parametry a chemické slozeni vod

pro modelovani interakce jednotlivych typu vod pfi transportu.
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4.8.4 Misenivod

Pfipravené geochemické modely podzemnich vod byly nasledné kontrolovany misenim
v riznych vzajemnych pomérech. Pfi vzajemném miseni a interakci modelovych vod
dochazelo za urcitych okolnosti k jejich pfesyceni vici nékterym ze zvolenych fazi. Proto
byly proti dvodnim modelovym koncentracim jesté sniZzeny koncentrace odpovidajicich
slozek tak, aby pfi libovolném poméru miseni modelovych vod k pfesyceni nedochazelo.
Tento krok byl proveden zejména z divodu pfipravy vypoctu pro model reakéniho transportu,
kde mohou ostré koncentraéni prechody, pfipadné vyznamné rozpousténi / srazeni narusit
stabilitu vypoctu. EfektivnéjSi je tedy provést vice rychlych vypodétd miSeni vod
v geochemickém programu a pfipadné drobné poupravit sloZzeni vychozich podzemnich vod,
nez hledat chybu v mnohem slozitéjSim modelu reakéniho transportu s ¢asové naroénym
vypoctem.

4.8.4.1 Miseni vod SGW2 a B-SGW2-OX

Vysledky miseni vod SGW2 a B-SGW2-ANOX a kontroly nasyceni vuci zvolenym
mineralnim fazim jsou uvedeny v Tab. 21. SmiSené vody zlstavaji nasycené viéi goethitu
po celou dobu miseni, pro dalSi zvolené mineralni faze zlstavaji nenasycené. Vyvoj hlavnich
parametrd pH, redox potencialu, celkové koncentrace rozpusténych latek a stupen nasyceni
je uveden na Obr. 28. Vyvoj vzajemného poméru hlavnich kationd a aniond v prabéhu
miSeni modelovych vod SGW2 a B-SGW2-OX je zobrazen v Piperové a Durovové diagramu
na Obr. 29.
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Tab. 21 Fyzikalné-chemické parametry a chemické slozeni vyslednych vod pifi miseni vod SGW2 a B-SGW2-OX v ruznych pomérech. Pfimy vystup

z geochemického programu, tabulka pouze v anglické verzi

Parameter Unit SGw2 98:02 95:05 90:10 80:20 70:30 60:40 40:60 20:80 B-SGW2-OX
pH 8.2 8.2 8.201 8.202 8.205 8.207 8.21 8.217 8.227 8.24

Eh mvV 236.6 708.8 714.6 719 723.3 725.8 727.5 729.6 730.9 731.6
Temperature °C 25 25 25 25 25 25 25 25 25 25

ARt mol kgw™ 5.68E-08 5.69E-08 5.71E-08 5.75E-08 5.81E-08 5.88E-08 5.94E-08 6.08E-08 6.21E-08 6.34E-08
ca* mol kgW'1 3.84E-04 3.77E-04 3.67E-04 3.51E-04 3.17E-04 2.84E-04 2.51E-04 1.84E-04 1.18E-04 5.12E-05
Cl- mol kgw'1 9.31E-05 1.33E-04 1.92E-04 2.91E-04 4.89E-04 6.86E-04 8.84E-04 1.28E-03 1.68E-03 2.07E-03
Fe?* mol kgW'1 3.60E-12 3.60E-12 3.60E-12 3.60E-12 3.60E-12 3.60E-12 3.60E-12 3.60E-12 3.60E-12 3.60E-12
HCO3™ mol kgw™ 1.69E-03 1.68E-03 1.65E-03 1.62E-03 1.55E-03 1.47E-03 1.40E-03 1.26E-03 1.11E-03 9.68E-04
K* mol kgw‘1 5.37E-05 7.02E-05 9.50E-05 1.36E-04 2.19E-04 3.02E-04 3.84E-04 5.50E-04 7.15E-04 8.80E-04
Mg2+ mol kgw‘1 3.42E-04 3.59E-04 3.84E-04 4.26E-04 5.10E-04 5.94E-04 6.77E-04 8.45E-04 1.01E-03 1.18E-03
NO3~ mol kgW_1 0.00E+00 6.36E-05 1.59E-04 3.18E-04 6.36E-04 9.54E-04 1.27E-03 1.91E-03 2.54E-03 3.18E-03
Na* mol kgw™ 7.22E-04 9.09E-04 1.19E-03 1.66E-03 2.59E-03 3.53E-03 4.46E-03 6.33E-03 8.20E-03 1.01E-02
S0 mol kgw‘1 2.19E-04 2.86E-04 3.88E-04 5.56E-04 8.93E-04 1.23E-03 1.57E-03 2.24E-03 2.92E-03 3.59E-03
SiO,(aq) mol kgw™ 1.02E-04 1.02E-04 1.02E-04 1.02E-04 1.01E-04 1.00E-04 9.99E-05 9.88E-05 9.78E-05 9.67E-05
Calculated

H* mmol kgw™’ -0.00681 -0.00687 -0.00697 -0.00712 -0.00743 -0.00774 -0.00805 -0.00868 -0.00929 -0.00992
Dissolved solids mg Lt 183.5 200 224.6 265.6 347.7 429.7 511.7 675.8 839.9 1004
Charge imbalance error 0.00% -0.01% 0.01% 0.00% 0.00% 0.01% 0.01% 0.02% 0.01% 0.02%
Water type Ca-HCO3 Na-HCO3 Na-HCO3 Na-HCO3 Na-SO4 Na-SO4 Na-SO4 Na-SO4 Na-SO4 Na-SO4
CO4(9) log fugacity -3.20 -3.20 -3.21 -3.23 -3.25 -3.28 -3.31 -3.37 -3.44 -3.52
0(g) log fugacity | -34.30 -2.37 -1.98 -1.68 -1.37 -1.20 -1.07 -0.90 -0.77 -0.68
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Goethite log Q/K 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
Kaolinite log Q/K 0.00 0.00 -0.01 -0.01 -0.02 -0.03 -0.03 -0.05 -0.07 -0.10
Calcite log Q/K 0.00 -0.02 -0.04 -0.09 -0.18 -0.27 -0.36 -0.57 -0.83 -1.27
Quartz log Q/K 0.00 0.00 0.00 0.00 -0.01 -0.01 -0.01 -0.02 -0.02 -0.03
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Obr. 28 Vyvoj pH, redox potencialu, celkové koncentrace rozpusténych latek a stuperi nasyceni Q/K

v pribéhu miseni vod SGW2 a B-SGW2-OX

Obr. 29 Vyvoj slozeni vod v pribéhu miSeni vod SGW2 a B-SGW2-OX
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4.8.4.2 Miseni vod SGW2 a B-SGW2-ANOX

Vysledky miseni vod SGW2 a B-SGW2-ANOX a kontroly nasyceni vuéi zvolenym
mineralnim fazim jsou uvedeny v Tab. 22.

Vyvoj hlavnich parametrd pH, redox potencialu, celkové koncentrace rozpusténych latek a
stuperi nasyceni je uveden na Obr. 30. Vyvoj vzajemného poméru hlavnich kationt a anionu
v pribéhu miSeni modelovych vod SGW2 a B-SGW2-ANOX je zobrazen v Piperové a
Durovové diagramu na Obr. 31. V urcitém rozsahu pomért obou vod se vysledna voda stava
pfesycena vuci goethitu.
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Tab. 22 Fyzikalné-chemické parametry a chemické sloZeni vyslednych vod pfi miseni vod SGW2 a B-SGW2-ANOX v rtznych pomérech. Presyceni vici goethitu pfi
urcitych pomérech miseni je vyznaceno ¢ervené. PFimy vystup z geochemického programu, tabulka pouze v anglické verzi

Parameter Unit SGW2 98:02 95:05 90:10 80:20 70:30 60:40 40:60 20:80 B-SGW2-ANOX
pH 8.2 8.195 8.186 8.172 8.143 8.112 8.08 8.014 7.943 7.87

Eh mV 236.6 -156 -177.7 -191.1 -200.4 -203.6 -204.8 -204.2 -201.9 -198.5
Temperature °C 25 25 25 25 25 25 25 25 25 25

AR mol kgw™’ 5.68E-08 5.62E-08 5.53E-08 5.39E-08 5.10E-08 4.80E-08 4.51E-08 3.93E-08 3.34E-08 2.76E-08
Ca* mol kgw™ 3.84E-04 3.80E-04 3.74E-04 3.63E-04 3.42E-04 3.22E-04 3.01E-04 2.59E-04 2.18E-04 1.76E-04
Cl- mol kgw™ 9.31E-05 1.33E-04 1.92E-04 2.90E-04 4.87E-04 6.83E-04 8.80E-04 1.27E-03 1.67E-03 2.06E-03
Fe?* mol kgw‘1 3.60E-12 1.09E-08 2.73E-08 5.45E-08 1.09E-07 1.64E-07 2.18E-07 3.27E-07 4.36E-07 5.45E-07
HCO3™ mol kgw'1 1.69E-03 1.68E-03 1.67E-03 1.65E-03 1.62E-03 1.58E-03 1.54E-03 1.47E-03 1.39E-03 1.32E-03
K* mol kgW_1 5.37E-05 7.07E-05 9.62E-05 1.39E-04 2.24E-04 3.09E-04 3.94E-04 5.64E-04 7.34E-04 9.04E-04
Mg2+ mol kgW_1 3.42E-04 3.56E-04 3.76E-04 4.11E-04 4.80E-04 5.49E-04 6.17E-04 7.55E-04 8.92E-04 1.03E-03
NO;3~ mol kgw™ 0.00E+00 6.32E-05 1.58E-04 3.16E-04 6.32E-04 9.48E-04 1.26E-03 1.90E-03 2.53E-03 3.16E-03
Na* mol kgw™ 7.22E-04 9.14E-04 1.20E-03 1.68E-03 2.65E-03 3.61E-03 4.57E-03 6.49E-03 8.42E-03 1.03E-02
S04 mol kgw™ 2.19E-04 2.86E-04 3.87E-04 5.54E-04 8.89E-04 1.23E-03 1.56E-03 2.23E-03 2.90E-03 3.57E-03
SiOy(aq) mol kgw‘1 1.02E-04 1.02E-04 1.02E-04 1.01E-04 1.01E-04 9.99E-05 9.92E-05 9.78E-05 9.64E-05 9.50E-05
Calculated

H* mmol kgw™ -0.006812 -0.006244 -0.00539 -0.003968 -0.001125 0.001722 4.56E-03 0.01025 0.01593 0.02162
Dissolved solids mg L1 183.5 200.3 225.5 267.4 351.2 435.1 518.8 686.4 854.1 1022
Charge imbalance error 0.00% -0.01% -0.01% 0.00% -0.01% -0.01% -0.01% 0.00% -0.01% 0.00%
Water type Ca-HCO3 Na-HCO3 Na-HCO3 Na-HCO3 Na-SO4 Na-SO4 Na-SO4 Na-SO4 Na-SO4 Na-SO4
CO4(9) log fugacity -3.20 -3.20 -3.19 -3.19 -3.17 -3.16 -3.14 -3.10 -3.06 -3.01
0,(9) log fugacity -34.30 -60.88 -62.37 -63.34 -64.08 -64.42 -64.63 -64.86 -64.98 -65.05
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Goethite log Q/K 0.00 -0.01 -0.01 0.03 0.08 0.11 0.12 0.11 0.06 0.00
Kaolinite log Q/K 0.00 0.00 0.00 -0.01 -0.01 -0.02 -0.02 -0.03 -0.05 -0.10
Calcite log Q/K 0.00 -0.02 -0.05 -0.09 -0.19 -0.28 -0.37 -0.56 -0.75 -0.97
Quartz log Q/K 0.00 0.00 0.00 0.00 -0.01 -0.01 -0.01 -0.02 -0.02 -0.03
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Obr. 30 Vyvoj pH, redox potencialu, celkové koncentrace

v pribéhu miseni vod SGW2 a B-SGW2-ANOX

p SGw2
J 9802
95:05
90:10
80:20
70:30
60:40
40:60
20:80
p BSGW2-ANOX

cooo

Percentage (percentage)

rozpusténych latek a stupen nasyceni Q/K

Sl
%z N ,
° Vv é,b
S
RN 9
® ’ sam TDS (mg/kg)
% SO -
Q9 Y A O ® O N
C, 588385
80§ B e e e e T T
Y S I SGW2
Oy r 5’ 9802
?00/ r 95:05
1 r 010
r 80:20
> of R - P R 5 7030
20 ] L 3 60:40
N - J J 40:60
o« S L PJJ” EEEE P 7 nm
N b BSGW2-ANOX
X x\(\ L P
N
H 8.00 3
P 8.101 3.
8.20 P
8.30
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diagramu za anoxickych podminek pro jejich riizné poméry.
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4.8.4.3 Uprava presyceni pfi miseni SGW2 a B-SGW2-ANOX

Vzhledem k tomu, ze pfi miseni vod SGW2 a B-SGW2-ANOX dochazelo v uréitém rozsahu
k pfesyceni vod vaéi goethitu, byla provedena Uprava koncentrace slozky Fe?* u vody B-
SGW2-ANOX tak, aby se slozeni vody maximalné pfiblizilo nasyceni vuci goethitu, ale aby
nedo$lo k presyceni. Upravena hodnota koncentrace slozky Fe?" a dosazeny stupen
nasyceni jsou uvedeny v Tab. 23 a na Obr. 32.
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Tab. 23 Fyzikalné-chemické parametry a chemické sloZeni vyslednych vod pfi miseni vod SGW2 a B-SGW2-OX v rtiznych pomérech po Upravé presyceni vuci
goethitu. Upravena hodnota koncentrace Fe2* pro modelovou vodu B-SGW2-ANOX a vysledny stuperi nasyceni jsou vyznaceny cervené. Primy vystup
Z geochemického programu, tabulka pouze v anglické verzi

Parameter Unit SGW2 98:02 95:05 90:10 80:20 70:30 60:40 40:60 20:80 B-SGW2-ANOX
pH 8.2 8.195 8.186 8.172 8.143 8.112 8.08 8.014 7.943 7.87

Eh mV 236.6 -145.9 -168.7 -184 -195.4 -199.7 -201.6 -202.3 -200.8 -198.5
Temperature °C 25 25 25 25 25 25 25 25 25 25

ARt mol kgw™ 5.68E-08 5.62E-08 5.53E-08 5.39E-08 5.10E-08 4.80E-08 4.51E-08 3.93E-08 3.34E-08 2.76E-08
Ca* mol kgw™ 3.84E-04 3.80E-04 3.74E-04 3.63E-04 3.42E-04 3.22E-04 3.01E-04 2.59E-04 2.18E-04 1.76E-04
ClI- mol kgw™ 9.31E-05 1.33E-04 1.92E-04 2.90E-04 4.87E-04 6.83E-04 8.80E-04 1.27E-03 1.67E-03 2.06E-03
Fe?* mol kgW'1 3.60E-12 7.27E-09 1.82E-08 3.63E-08 7.26E-08 1.09E-07 1.45E-07 2.18E-07 2.90E-07 3.63E-07
HCO3™ mol kgw'1 1.69E-03 1.68E-03 1.67E-03 1.65E-03 1.62E-03 1.58E-03 1.54E-03 1.47E-03 1.39E-03 1.32E-03
K* mol kgW_1 5.37E-05 7.07E-05 9.62E-05 1.39E-04 2.24E-04 3.09E-04 3.94E-04 5.64E-04 7.34E-04 9.04E-04
Mg2+ mol kgw‘1 3.42E-04 3.56E-04 3.76E-04 4.11E-04 4.80E-04 5.49E-04 6.17E-04 7.55E-04 8.92E-04 1.03E-03
NO;3~ mol kgw™ 0.00E+00 6.32E-05 1.58E-04 3.16E-04 6.32E-04 9.48E-04 1.26E-03 1.90E-03 2.53E-03 3.16E-03
Na* mol kgw™ 7.22E-04 9.14E-04 1.20E-03 1.68E-03 2.65E-03 3.61E-03 4.57E-03 6.49E-03 8.42E-03 1.03E-02
S04 mol kgw™ 2.19E-04 2.86E-04 3.87E-04 5.54E-04 8.89E-04 1.23E-03 1.56E-03 2.23E-03 2.90E-03 3.57E-03
SiOz(aq) mol kgw‘1 1.02E-04 1.02E-04 1.02E-04 1.01E-04 1.01E-04 9.99E-05 9.92E-05 9.78E-05 9.64E-05 9.50E-05
Calculated

H* mmol kgw™ -0.006809 -0.006291 -0.005358 -0.003949 -0.001137 0.001751 4.62E-03 0.01023 0.01598 | 0.02163
Dissolved solids mg L1 183.5 200.3 225.5 267.4 351.2 435.1 518.8 686.4 854.1 1022
Charge imbalance error 0.00% -0.01% -0.01% 0.00% -0.01% -0.01% -0.01% 0.00% -0.01% -0.01%
Water type Ca-HCO3 Na-HCO3 Na-HCO3 Na-HCO3 Na-SO4 Na-SO4 Na-SO4 Na-SO4 Na-SO4 | Na-SO4
CO2(9) log fugacity | -3.20 -3.20 -3.19 -3.19 -3.17 -3.16 -3.14 -3.10 -3.06 -3.01
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0,(g) log fugacity | -34.31 -60.19 -61.77 -62.86 -63.75 -64.16 -64.42 -64.73 6491 | -65.05
Goethite log Q/K 0.00 -0.02 -0.03 -0.03 -0.01 0.00 0.00 -0.04 -0.10 -0.18
Kaolinite log Q/K 0.00 0.00 0.00 -0.01 -0.01 -0.02 -0.02 -0.03 -0.05 -0.10
Calcite log Q/K 0.00 -0.02 -0.05 -0.09 -0.19 -0.28 -0.37 -0.56 -0.76 -0.97
Quartz log Q/K 0.00 0.00 0.00 0.00 -0.01 -0.01 -0.01 -0.02 -0.02 -0.03
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Obr. 32 Vyvoj stupné nasyceni Q/K v pribéhu miSeni vod SGW2 a B-SGW2-ANOX po upravé
vychozi koncentrace Fe?* vody B-SGW2-ANOX

4.8.4.4 Miseni vod SGW3 a B-SGW3-0OX

Vysledky miseni vod SGW3 a B-SGW3-OX a kontroly nasyceni vuci zvolenym mineralnim
fazim jsou uvedeny v Tab. 24. Vyvoj hlavnich parametri pH, redox potencialu, celkové
koncentrace rozpusténych latek a stupen nasyceni je uveden na Obr. 33. Vyvoj vzajemného
poméru hlavnich kationt a anion( v pribé&hu miSeni modelovych vod SGW3 a B-SGW3-0OX
je zobrazen v Piperové a Durovové diagramu na Obr. 34. V urgitém rozsahu poméru obou
vod se vysledna voda stava pfesycena vici goethitu a kaolinitu.
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Tab. 24 Fyzikalné-chemické parametry a chemické slozeni vyslednych vod pfi miseni vod SGW3 a B-SGW3-OX v riiznych pomérech. Presyceni vuci goethitu a
kaolinitu pfi urcitych pomérech miseni jsou vyznaceno ¢ervené. Pfimy vystup z geochemického programu, tabulka pouze v anglické verzi

Parameter Unit SGW3 98:02 95:05 90:10 80:20 70:30 60:40 40:60 20:80 10:90 B-SGW3-OX
pH 9.4 9.39 9.374 9.349 9.299 9.248 9.193 9.056 8.835 8.633 8.24

Eh mV 236.6 638.5 645.2 651.2 658.6 664.2 669.4 680 695 707.7 731.6
Temperature °C 25 25 25 25 25 25 25 25 25 25 25

AR* mol kgw™ 8.95E-07 8.78E-07 8.53E-07 8.11E-07 7.28E-07 6.45E-07 5.62E-07 3.96E-07 2.29E-07 1.46E-07 6.32E-08
Ca* mol kgw™ 2.46E-05 2.51E-05 2.59E-05 2.73E-05 2.99E-05 3.26E-05 3.52E-05 4.05E-05 4.58E-05 4.85E-05 5.11E-05
ClI- mol kgw™ 5.28E-04 5.68E-04 6.27E-04 7.25E-04 9.23E-04 1.12E-03 1.32E-03 1.71E-03 2.11E-03 2.30E-03 2.50E-03
Fe? mol kgw™ 5.74E-12 5.70E-12 5.63E-12 5.53E-12 5.31E-12 5.10E-12 4.88E-12 4.46E-12 4.03E-12 3.81E-12 3.60E-12
HCO3™ mol kgw™ 2.67E-03 2.64E-03 2.59E-03 2.50E-03 2.33E-03 2.16E-03 1.99E-03 1.65E-03 1.31E-03 1.14E-03 9.65E-04
K* mol kgw™ 1.79E-05 3.53E-05 6.14E-05 1.05E-04 1.92E-04 2.79E-04 3.66E-04 5.39E-04 7.13E-04 8.00E-04 8.87E-04
Mg?* mol kgw™ 4.12E-06 2.79E-05 6.34E-05 1.23E-04 2.41E-04 3.60E-04 4.79E-04 7.16E-04 9.53E-04 1.07E-03 1.19E-03
NO;3~ mol kgw™ 0.00E+00 6.36E-05 1.59E-04 3.18E-04 6.36E-04 9.54E-04 1.27E-03 1.91E-03 2.54E-03 2.86E-03 3.18E-03
Na* mol kgw™ 3.75E-03 3.88E-03 4.07E-03 4.40E-03 5.05E-03 5.70E-03 6.35E-03 7.65E-03 8.95E-03 9.60E-03 1.03E-02
S04 mol kgw™ 1.09E-04 1.76E-04 2.78E-04 4.46E-04 7.83E-04 1.12E-03 1.46E-03 2.13E-03 2.81E-03 3.14E-03 3.48E-03
SiOz(aq) mol kgw™ 1.35E-04 1.34E-04 1.33E-04 1.31E-04 1.27E-04 1.23E-04 1.19E-04 1.12E-04 1.04E-04 1.01E-04 9.67E-05
Calculated

H* mmol kgw™ -0.4098 -0.4018 -0.3898 -0.3697 -0.3298 -0.2898 -0.2499 -0.1699 -0.09 -0.0499 -0.01
Dissolved solids mg L 298.2 3125 334 369.7 441.3 512.8 584.3 727.4 870.4 941.9 1013
Charge imbalance error -0.01% -0.01% -0.01% 0.01% 0.00% 0.00% 0.01% 0.01% 0.02% 0.01% 0.02%
Water type Na-HCO3 Na-HCO3 Na-HCO3 Na-HCO3 Na-HCO3 Na-SO4 Na-SO4 Na-SO4 Na-SO4 Na-SO4 Na-SO4
COx(g) log fugacity -4.25 -4.25 -4.24 -4.23 -4.22 -4.20 -4.18 -4.12 -3.99 -3.84 -3.52
02(9) log fugacity -29.50 -2.37 -1.98 -1.68 -1.37 -1.20 -1.07 -0.90 -0.77 -0.72 -0.68
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Goethite log Q/K 0.000 0.000 0.001 0.002 0.001 0.000 -0.002 -0.006 -0.007 -0.005 -0.005
Kaolinite log Q/K -0.002 0.000 0.001 0.001 -0.008 -0.024 -0.048 -0.107 -0.156 -0.149 -0.101
Calcite log Q/K 0.000 -0.006 -0.016 -0.034 -0.073 -0.120 -0.176 -0.331 -0.596 -0.830 -1.270
Quartz log Q/K 0.000 -0.001 -0.002 -0.003 -0.007 -0.011 -0.016 -0.024 -0.028 -0.028 -0.028
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Obr. 33 Vyvoj pH, redox potencialu, celkové koncentrace rozpusténych latek a stuperi nasyceni Q/K
v pribéhu miseni vod SGW3 a B-SGW3-OX
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Obr. 34 Vyvoj sloZzeni vod v priabéhu miseni vod SGW3 a B-SGW3-OX v Piperové a Durovové
diagramu za oxickych podminek pro jejich rizné poméry
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4.8.4.5 Uprava presyceni pfi miseni vod SGW3 a B-SGW3-OX

Vzhledem k tomu, Ze pfi miseni vod SGW3 a B-SGW3-0OX dochazelo v urditém rozsahu
miseni k pfesyceni vod vuci goethitu a kaolinitu, byla provedena Uprava koncentrace slozek
AP a Fe?* u modelové vody SGW3 tak, aby se sloZzeni misenych vody maximalné pribliZilo
nasyceni vuci goethitu a kaolinitu, ale aby nedoslo k jejich pfesyceni. Upravené hodnoty

koncentraci slozek AI** a Fe?* a dosaZené stupné nasyceni jsou uvedeny v Tab. 23 a na
Obr. 32.
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Tab. 25 Fyzikalné-chemické parametry a chemické sloZeni vyslednych vod pfi miseni vod SGW3 a B-SGW3-OX v rtiznych pomérech po Upravé presyceni vuci
goethitu a kaolinitu. Upravené hodnoty koncentrace APt a Fe?* pro modelovou vodu SGW3 a vysledné stupné nasyceni viéi goethitu a kaolinitu jsou vyznaceny
Cervené. Primy vystup z geochemického programu, tabulka pouze v anglické verzi

Parameter Unit SGW3 98:02 95:05 90:10 80:20 70:30 60:40 40:60 20:80 10:90 B-SGW3-OX
pH 9.4 9.39 9.374 9.349 9.299 9.248 9.193 9.056 8.835 8.633 8.24

Eh mV 236.6 638.5 645.2 651.2 658.6 664.2 669.4 680 695 707.7 731.6
Temperature | °C 25 25 25 25 25 25 25 25 25 25 25

AlR* mol kgw‘1 8.93E-07 8.76E-07 8.52E-07 8.10E-07 7.27E-07 6.44E-07 5.61E-07 3.95E-07 2.29E-07 1.46E-07 6.32E-08
Ca®* mol kgw‘1 2.46E-05 2.51E-05 2.59E-05 2.73E-05 2.99E-05 3.26E-05 3.52E-05 4.05E-05 4.58E-05 4.85E-05 5.11E-05
Cl- mol kgw™ 5.28E-04 5.68E-04 6.27E-04 7.25E-04 9.23E-04 1.12E-03 1.32E-03 1.71E-03 2.11E-03 2.30E-03 2.50E-03
Fe? mol kgw‘1 5.71E-12 5.67E-12 5.61E-12 5.50E-12 5.29E-12 5.08E-12 4.87E-12 4.44E-12 4.02E-12 3.81E-12 3.60E-12
HCOs™ mol kgw‘1 2.67E-03 2.64E-03 2.59E-03 2.50E-03 2.33E-03 2.16E-03 1.99E-03 1.65E-03 1.31E-03 1.14E-03 9.65E-04
K* mol kgw‘1 1.79E-05 3.53E-05 6.14E-05 1.05E-04 1.92E-04 2.79E-04 3.66E-04 5.39E-04 7.13E-04 8.00E-04 8.87E-04
Mg2+ mol kgw‘1 4.12E-06 2.79E-05 6.34E-05 1.23E-04 2.41E-04 3.60E-04 4.79E-04 7.16E-04 9.53E-04 1.07E-03 1.19E-03
NO;3~ mol kgw™ 6.36E-05 1.59E-04 3.18E-04 6.36E-04 9.54E-04 1.27E-03 1.91E-03 2.54E-03 2.86E-03 3.18E-03
Na* mol kgw™ 3.75E-03 3.88E-03 4.07E-03 4.40E-03 5.05E-03 5.70E-03 6.35E-03 7.65E-03 8.95E-03 9.60E-03 1.03E-02
S0 mol kgw‘1 1.09E-04 1.76E-04 2.78E-04 4.46E-04 7.83E-04 1.12E-03 1.46E-03 2.13E-03 2.81E-03 3.14E-03 3.48E-03
SiOz(aq) mol kgw‘1 1.35E-04 1.34E-04 1.33E-04 1.31E-04 1.27E-04 1.23E-04 1.19E-04 1.12E-04 1.04E-04 1.01E-04 9.67E-05
Calculated

H* mmol kgw‘1 -0.4098 -0.4018 -0.3898 -0.3697 -0.3298 -0.2898 -0.2499 -0.1699 -0.09 -0.0499 -0.01
Dissolved mg L1 298.2 3125 334 369.7 441.3 512.8 584.3 727.4 870.4 941.9 1013
solids

Charge imbalance error -0.01% -0.01% -0.01% 0.01% 0.00% 0.00% 0.01% 0.01% 0.02% 0.01% 0.02%
Water type Na-HCO3 Na-HCO3 Na-HCO3 Na-HCO3 Na-HCO3 Na-SO4 Na-SO4 Na-SO4 Na-SO4 Na-SO4 Na-SO4
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COx(g) log fugacity -4.25 -4.25 -4.24 -4.23 -4.22 -4.20 -4.18 -4.12 -3.99 -3.84 -3.52
0O2(9) log fugacity -29.50 -2.37 -1.98 -1.68 -1.37 -1.20 -1.07 -0.90 -0.77 -0.72 -0.68
Goethite log Q/K -0.002 -0.002 -0.001 -0.001 -0.001 -0.002 -0.004 -0.008 -0.008 -0.005 -0.005
Kaolinite log Q/K -0.003 -0.002 0.000 0.000 -0.009 -0.026 -0.049 -0.109 -0.158 -0.150 -0.101
Calcite log Q/K 0.000 -0.006 -0.016 -0.034 -0.073 -0.120 -0.176 -0.331 -0.596 -0.830 -1.270
Quartz log Q/K 0.000 -0.001 -0.002 -0.003 -0.007 -0.011 -0.016 -0.024 -0.028 -0.028 -0.028
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Obr. 35 Vyvoj stupné nasyceni Q/K v pribéhu miseni vod SGW3 a B-SGW3-0OX po upravé vychozi
koncentrace Al3* a Fe2* vody SGW3

4.8.4.6 Miseni vod SGW3 a B-SGW3-ANOX

Vysledky miseni vod SGW3 a B-SGW3-ANOX a kontroly nasyceni vici zvolenym
mineralnim fazim jsou uvedeny v Tab. 26. Vyvoj hlavnich parametrd pH, redox potencialu,
celkové koncentrace rozpudténych latek a stuperi nasyceni je uveden na Obr. 36. Vyvoj
vzajemného poméru hlavnich kationd a anionl v prabéhu miSeni modelovych vod SGW3 a
B-SGW3-ANOX je zobrazen v Piperové a Durovové diagramu na Obr. 37. V ur€itém rozsahu
pomeérl obou vod se vysledna voda stava presycena vici goethitu a kalcitu.
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Tab. 26 Fyzikalné-chemické parametry a chemické slozZeni vyslednych vod pfi miseni vod SGW3 a B-SGW3-ANOX v ruznych pomérech. Presyceni vici goethitu a
kalcitu pfi urcitych pomérech miseni je vyznaceno Cervené. Primy vystup z geochemického programu, tabulka pouze v anglické verzi

Parameter Unit SGW3 98:02 95:05 90:10 80:20 70:30 60:40 40:60 20:80 10:90 B-SGW3-ANOX
pH 9.4 9.39 9.376 9.352 9.304 9.256 9.203 9.072 8.85 8.63 8.13

Eh mV 236.6 -281.9 -292.1 -297.8 -301 -300.6 -298.5 -290.7 -275 -258.7 -222.4
Temperature | °C 25 25 25 25 25 25 25 25 25 25 25

Al mol kgW'1 8.95E-07 8.78E-07 8.52E-07 8.10E-07 7.26E-07 6.41E-07 5.57E-07 3.88E-07 2.19E-07 1.34E-07 4.96E-08
Ca®* mol kgw‘1 2.46E-05 2.74E-05 3.16E-05 3.85E-05 5.25E-05 6.64E-05 8.04E-05 1.08E-04 1.36E-04 1.50E-04 1.64E-04
Cl- mol kgw™ 5.28E-04 5.67E-04 6.26E-04 7.24E-04 9.21E-04 1.12E-03 1.31E-03 1.71E-03 2.10E-03 2.29E-03 2.49E-03
Fe?* mol kgw™ 5.74E-12 4.17E-09 1.04E-08 2.08E-08 4.16E-08 6.24E-08 8.32E-08 1.25E-07 1.66E-07 1.87E-07 2.08E-07
HCO3; mol kgw‘1 2.67E-03 2.63E-03 2.57E-03 2.48E-03 2.29E-03 2.10E-03 1.90E-03 1.52E-03 1.14E-03 9.47E-04 7.55E-04
K* mol kgw‘1 1.79E-05 3.52E-05 6.10E-05 1.04E-04 1.90E-04 2.77E-04 3.63E-04 5.35E-04 7.08E-04 7.94E-04 8.80E-04
Mg2+ mol kgw‘1 4.12E-06 2.36E-05 5.28E-05 1.02E-04 1.99E-04 2.96E-04 3.94E-04 5.89E-04 7.83E-04 8.81E-04 9.78E-04
NO3~ mol kgw™ 0.00E+00 6.32E-05 1.58E-04 3.16E-04 6.32E-04 9.48E-04 1.26E-03 1.90E-03 2.53E-03 2.84E-03 3.16E-03
Na* mol kgw™ 3.75E-03 3.88E-03 4.07E-03 4.39E-03 5.03E-03 5.67E-03 6.31E-03 7.60E-03 8.88E-03 9.52E-03 1.02E-02
SO~ mol kgw‘1 1.09E-04 1.76E-04 2.77E-04 4.44E-04 7.79E-04 1.12E-03 1.45E-03 2.12E-03 2.79E-03 3.13E-03 3.46E-03
SiOy(aq) mol kgw‘1 1.35E-04 1.34E-04 1.33E-04 1.31E-04 1.27E-04 1.23E-04 1.19E-04 1.11E-04 1.04E-04 9.99E-05 9.60E-05
Calculated

H* mmol kgw™ -0.4098 -0.4016 -0.3895 -0.369 -0.3283 -0.2876 -0.247 -0.1656 -0.0842 -0.0436 -0.0029
Dissolved mg L1 298.2 311.9 332.5 366.9 435.6 504.3 573.1 710.4 847.9 916.5 985
solids

Charge imbalance error -0.01% -0.02% 0.00% 0.00% -0.01% -0.02% -0.01% -0.01% -0.01% -0.01% -0.01%
Water type Na-HCO3 Na-HCO3 Na-HCO3 Na-HCO3 Na-HCO3 Na-SO4 Na-SO4 Na-SO4 Na-SO4 Na-SO4 Na-SO4
CO4(9) log fugacity -4.25 -4.25 -4.25 -4.24 -4.23 -4.22 -4.21 -4.17 -4.07 -3.92 -3.51
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0,(9) log fugacity -29.50 -64.61 -65.35 -65.83 -66.24 -66.41 -66.48 -66.47 -66.30 -66.08 -65.62
Goethite log Q/K 0.000 0.260 0.464 0.631 0.802 0.904 0.975 1.040 0.944 0.720 -0.005
Kaolinite log Q/K -0.002 -0.002 -0.003 -0.007 -0.023 -0.050 -0.083 -0.165 -0.236 -0.222 -0.095
Calcite log Q/K 0.000 0.031 0.069 0.116 0.170 0.186 0.175 0.079 -0.165 -0.419 -0.976
Quartz log Q/K 0.000 -0.001 -0.002 -0.004 -0.008 -0.014 -0.019 -0.028 -0.032 -0.031 -0.028
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Obr. 36 Vyvoj pH, redox potencialu, celkové koncentrace rozpusténych latek a stuperi nasyceni Q/K
v priibéhu miseni vod SGW3 a B-SGW3-ANOX
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Obr. 37 Vyvoj sloZeni vod v prubéhu miseni vod SGW3 a B-SGW3-ANOX v Piperové a Durovové
diagramu za anoxickych podminek pro jejich riizné poméry
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4.8.4.7 Uprava presyceni pfi miseni vod SGW3 a B-SGW3-ANOX

Vzhledem k tomu, ze pfi miseni vod SGW3 a B-SGW3-ANOX dochazelo v uréitém rozsahu
miseni k pfesyceni vod vici goethitu a kalcitu, byla provedena uprava koncentrace slozek
Fe?*, Ca?* a HCO3z™ u modelové vody SGW3 tak, aby se slozeni misenych vody maximalné
priblizilo nasyceni vici goethitu a kalcitu, ale aby nedoSlo k jejich pfesyceni. Zaroven vSak
musela byt kvuli zajisténi nabojové vyrovnanosti upravena i koncentrace Na* (na rozdil od
velmi nizkych koncentraci AP a Fe?* tvofi Ca?* a HCOj3™ hlavni slozky vod a jejich zména se
projevi na nabojové vyrovnanosti). Upravou koncentrace hydrogenuhli¢itand doslo i
k mirnému presyceni vody SGW3 vici kaolinitu a kiemeni, proto musely byt jemné upraveny
i koncentrace A" a SiO»(aq). Upravené hodnoty koncentraci sloZzek a dosazené stupné
nasyceni jsou uvedeny v Tab. 27 a na Obr. 38.
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Tab. 27 Fyzikalné-chemické parametry a chemické sloZeni vyslednych vod pfi miseni vod SGW3 a B-SGW3-ANOX v riznych pomérech po upravé presyceni vuci
goethitu a kalcitu. Upravené hodnoty koncentrace pro modelovou vodu SGW3 a B-SGW3-ANOX a vysledné stupné nasyceni vuci goethitu a kalcitu jsou vyznaéeny
dervené (Upravou koncentrace HCOs~ doslo i k pfesyceni vici kaolinitu, proto musely byt upraveny i koncentrace AR*. Uprava koncentrace Na* byla nutna kvili
zachovani nabojové vyrovnanosti. PFimy vystup z geochemického programu, tabulka pouze v anglické verzi

Parameter Unit SGW3 98:02 95:05 90:10 80:20 70:30 60:40 40:60 20:80 10:90 B-SGW3-ANOX
pH 9.4 9.388 9.372 9.344 9.29 9.234 9.174 9.027 8.786 8.563 8.13

Eh mvV 236.6 -225.4 -248.4 -263.4 -273.9 -277.3 -278.1 -274.8 -262.9 -249.6 -222.4
Temperature °C 25 25 25 25 25 25 25 25 25 25 25

ARt mol kgw™ 8.75E-07 8.59E-07 8.34E-07 7.92E-07 7.10E-07 6.27E-07 5.45E-07 3.80E-07 2.15E-07 1.32E-07 4.96E-08
Ca* mol kgw™ 3.00E-06 6.22E-06 1.11E-05 1.91E-05 3.52E-05 5.13E-05 6.74E-05 9.96E-05 1.32E-04 1.48E-04 1.64E-04
ClI- mol kgw™ 5.28E-04 5.67E-04 6.26E-04 7.24E-04 9.21E-04 1.12E-03 1.31E-03 1.71E-03 2.10E-03 2.29E-03 2.49E-03
Fe?* mol kgw™’ 5.70E-12 2.00E-10 4.91E-10 9.75E-10 1.95E-09 2.92E-09 3.88E-09 5.82E-09 7.76E-09 8.73E-09 9.70E-09
HCO3™ mol kgw™ 2.05E-03 2.02E-03 1.99E-03 1.92E-03 1.79E-03 1.66E-03 1.53E-03 1.27E-03 1.01E-03 8.85E-04 7.55E-04
K* mol kgw™ 1.79E-05 3.52E-05 6.10E-05 1.04E-04 1.90E-04 2.77E-04 3.63E-04 5.35E-04 7.08E-04 7.94E-04 8.80E-04
Mg?* mol kgw™ 4.12E-06 2.36E-05 5.28E-05 1.02E-04 1.99E-04 2.96E-04 3.94E-04 5.89E-04 7.83E-04 8.81E-04 9.78E-04
NO;3~ mol kgw™ 0.00E+00 6.32E-05 1.58E-04 3.16E-04 6.32E-04 9.48E-04 1.26E-03 1.90E-03 2.53E-03 2.84E-03 3.16E-03
Na* mol kgw™ 3.08E-03 3.22E-03 3.44E-03 3.79E-03 4.50E-03 5.21E-03 5.91E-03 7.33E-03 8.75E-03 9.45E-03 1.02E-02
SO.* mol kgw™ 1.09E-04 1.76E-04 2.77E-04 4.44E-04 7.79E-04 1.12E-03 1.45E-03 2.12E-03 2.79E-03 3.13E-03 3.46E-03
SiO,(aq) mol kgw™ 1.33E-04 1.32E-04 1.31E-04 1.29E-04 1.26E-04 1.22E-04 1.18E-04 1.11E-04 1.03E-04 9.97E-05 9.60E-05
Calculated

H* mmol kgw™’ -0.3201 -0.3137 -0.3042 -0.2882 -0.2566 -0.2248 -0.1932 -0.1297 -0.0663 -0.03458 -0.00287
Dissolved solids mg L 2435 258.3 280.5 317.6 391.8 466 540.2 688.5 836.9 911 985
Charge imbalance error 0.00% 0.00% 0.00% 0.00% -0.01% -0.02% -0.02% -0.01% -0.01% -0.02% -0.01%
Water type Na-HCO3 Na-HCO3 Na-HCO3 Na-HCO3 Na-HCO3 Na-SO4 Na-SO4 Na-SO4 Na-SO4 Na-SO4 Na-SO4
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CO4(g) log fugacity -4.36 -4.36 -4.35 -4.34 -4.32 -4.29 -4.27 -4.20 -4.05 -3.88 -3.51
02(9) log fugacity -29.50 -60.79 -62.41 -63.54 -64.47 -64.92 -65.22 -65.58 -65.74 -65.73 -65.62
Goethite log Q/K 0.00 -0.02 -0.04 -0.05 -0.02 -0.01 -0.01 -0.08 -0.32 -0.63 -1.34
Kaolinite log Q/K -0.02 -0.01 -0.01 -0.01 -0.01 -0.02 -0.03 -0.08 -0.11 -0.10 -0.09
Calcite log Q/K -0.99 -0.69 -0.46 -0.27 -0.09 -0.02 0.00 -0.07 -0.28 -0.52 -0.98
Quartz log Q/K 0.00 0.00 0.00 0.00 -0.01 -0.01 -0.02 -0.02 -0.03 -0.03 -0.03
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Obr. 38 Vyvoj stupné nasyceni Q/K v pribéhu miSeni vod SGW3 a B-SGW3-ANOX po upravé
vychozich koncentraci vod SGW3 a B-SGW3-ANOX.

4.8.4.8 Nové slozeni pro miseni SGW3 s B-SGW3-0OX se slozenim SGW3 pro B-SGW3-
ANOX

PFfi miseni vod SGW2 s B-SGW2-OX a B-SGW2-ANOX dochazelo k mirné korekci slozeni
vod SGW2-OX a SGW2-ANOX, vychozi slozeni SGW2 zUstavalo stejné. Pfi miseni vod
SGW3 a B-SGW3-ANOX muselo dojit k upravé sloZzeni vychozi vody SGW3. ProtozZe je
nutné mit vychozi slozeni vody SGW3 pro oxické i anoxické podminky stejné, bylo znovu
provéifeno miseni upraveného slozeni SGW3 s B-SGW3-OX. Ukazalo se, ze nové slozeni
SGW3 vede pfi miseni s modelovou vodou SGW3-OX k velmi mirnému pfesyceni v uréitém
rozsahu misenych vod vuci kaolinitu a goethitu. Proto bylo nové slozeni modelové vody
SGW3 jesté mirné upraveno mirnym sniZzenim koncentrace slozek Al** a Fe?*. Nové slozeni
a vysledky miseni s modelovou vodou B-SGW3-OX je uvedeno v Tab. 28 a zména
v nasyceni na Obr. 39.
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Tab. 28 Fyzikalné-chemické parametry a chemické sloZeni vyslednych vod pfi miseni vod SGW3 a B-SGW3-OX s vyuZitim koncentraci upravenych pro miseni vod
SGW3 a B-SGW3-ANOX. Upravené hodnoty koncentrace pro modelovou vodu SGW3 jsou vyznaceny ervené. Primy vystup z geochemického programu, tabulka
pouze v anglické verzi

Parameter Unit SGW3 98:02 95:05 90:10 80:20 70:30 60:40 40:60 20:80 10:90 B-SGW3-0OX
pH 9.4 9.388 9.37 9.341 9.283 9.224 9.162 9.01 8.775 8.576 8.24

Eh mv 236.6 638.6 645.5 651.7 659.5 665.6 671.2 682.8 698.5 711 731.6
Temperature °C 25 25 25 25 25 25 25 25 25 25 25

AlR* mol kgw™' 8.60E-07 8.44E-07 8.20E-07 7.80E-07 7.01E-07 6.21E-07 5.41E-07 3.82E-07 2.23E-07 1.43E-07 6.32E-08
Ca? mol kgw™' 3.00E-06 3.96E-06 5.41E-06 7.81E-06 1.26E-05 1.74E-05 2.22E-05 3.19E-05 4.15E-05 4.63E-05 5.11E-05
cI mol kgw™' 5.28E-04 5.68E-04 6.27E-04 7.25E-04 9.23E-04 0.00112 0.001317 0.001711 0.002106 0.002303 0.0025
Fe?* mol kgw™’ 5.60E-12 5.56E-12 5.50E-12 5.40E-12 5.20E-12 5.00E-12 4.80E-12 4.40E-12 4.00E-12 3.80E-12 3.60E-12
HCO3~ mol kgw™' 0.00205 0.002028 0.001996 0.001941 0.001833 0.001724 0.001616 0.001399 0.001182 0.001073 9.65E-04
K* mol kgw™' 1.79E-05 3.53E-05 6.14E-05 1.05E-04 1.92E-04 2.79E-04 3.66E-04 5.39E-04 7.13E-04 8.00E-04 8.87E-04
Mg?* mol kgw™' 4.12E-06 2.79E-05 6.34E-05 1.23E-04 2.41E-04 3.60E-04 4.79E-04 7.16E-04 9.53E-04 0.001071 0.00119
NO3~ mol kgw™' 0 6.36E-05 1.59E-04 3.18E-04 6.36E-04 9.54E-04 0.001272 0.001908 0.002544 0.002862 0.00318
Na* mol kgw™' 0.00308 0.003224 0.003441 0.003802 0.004524 0.005247 0.005969 0.007413 0.008857 0.009578 0.0103
S04 mol kgw™' 1.09E-04 1.76E-04 2.78E-04 4.46E-04 7.83E-04 0.001121 0.001458 0.002132 0.002806 0.003143 0.00348
SiO2(aq) mol kgw™' 1.33E-04 1.32E-04 1.31E-04 1.29E-04 1.26E-04 1.22E-04 1.19E-04 1.11E-04 1.04E-04 1.00E-04 9.67E-05
Calculated

H* mmol kgw™ -0.32 -0.3138 -0.3046 -0.2889 -0.2579 -0.2269 -0.196 -0.134 -0.07201 -0.04095 -0.009994
Dissolved solids mg L™ 243.4 258.8 282 320.5 397.6 474.8 551.9 706.1 860.4 937.4 1014
Charge imbalance error -0.02% 0.00% 0.01% 0.05% 0.09% 0.13% 0.15% 0.18% 0.20% 0.20% 0.21%
Water type Na-HCO3 Na-HCO3 Na-HCO3 Na-HCO3 Na-HCO3 Na-SO4 Na-SO4 Na-SO4 Na-SO4 Na-SO4 Na-SO4
CO2(9) log fugacity 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
02(9) log fugacity 0.00 0.00 0.01 0.02 0.04 0.06 0.08 0.13 0.17 0.19 0.21
Goethite log Q/K -0.010 -0.009 -0.007 -0.005 -0.002 -0.001 0.000 -0.001 -0.001 -0.001 -0.005
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Kaolinite log Q/K -0.034 -0.028 -0.021 -0.012 -0.003 -0.004 -0.010 -0.034 -0.053 -0.050 -0.101
Calcite log Q/K -0.986 -0.883 -0.774 -0.658 -0.537 -0.486 -0.475 -0.539 -0.734 -0.928 -1.270
Quartz log Q/K -0.002 -0.002 -0.002 -0.003 -0.006 -0.009 -0.012 -0.019 -0.024 -0.026 -0.028
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Obr. 39 Nové sloZzeni modelové vody SGW3, odvozené z miseni vod SGW3 a B-SGW3-ANOX vede
pfi miseni s modelovou vodou B-SGW3-OX k mirnému presyceni misenych vod viéi goethitu a
kaolinitu (vlevo). Po mirném sniZeni koncentraci APt a Fe?* u modelové vody SGW3 je dosazeno
pravé nasyceni vici témto mineralim

Cilem modelového fedeni bylo posoudit hydrogeochemické interakce, které mohou
ovliviiovat vlastnosti bentonitového tésnéni superkontejneru. Simulovany byly procesy
studené faze, za podminek plné saturace prostfedi podzemni vodou. Simulace vychazely
z koncepéniho modelu, ve kterém c&ast ulozisté, hypoteticky blok horninového prostfedi
s jednim superkontejnerem, protina puklina s proudici podzemni vodou. Pro ucely tohoto
koncepéniho modelu je okolni horninové prostiedi povazovano za nepropustné a
nereaktivni. Jediny prostor s proudici podzemni vodou v modelované doméné je puklina
protinajici cast ulozisté. V ramci provedenych numerickych simulaci byly studovany
transportni procesy (advekce a difuze) a hydrogeochemické interakce (rozpousténi a srazeni
vytipovanych minerdlnich fazi, vyména kationtd v iontovyménném komplexu smektitu),
probihajici v bentonitovém tésnéni superkontejneru.

Modelovani reakcniho transportu je komplexni uloha, ktera v sobé integruje simulaci celé
fady procesu. V jednorozmérném vyjadieni popisuje model reaktivniho transportu jedné
sloZzky niZze uvedena zakladni parcialni diferencialni rovnice (5.1 a 5.2):

ac aoc 0%Cc 9q

= —p— =

at dx a2x ot (5.1)
kde D = (D, + a,v) (5.2)

V rovnicich (5.1) a (5.2) je C koncentrace slozky ve vodé [mol I1], t je ¢as [s], X je vzdalenost
[m], v je rychlost proudéni vody v pérech [m s?], De je efektivni difuzni koeficient [m? s?], a.
je koeficient podélné hydrodynamické disperzivity [m] a q je koncentrace slozky v pevné fazi,
vyjadiena v koncentraci prepoctené na 1 | vody v pérech [mol I1].
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x ac . y . . . . . . .
Clen 5, ha levé strané rovnice vyjadfuje zménu koncentrace slozky v jednotkovém objemu

, ] . . x ac .. L . .
simulovaného systému za cas. Clen v vyjadfuje advektivni transport slozky, ¢len

2
(D, + aLU)Zch hydrodynamikou disperzi a difuzni transport a posledni ¢len Z—‘Z zmény

koncentrace slozky vlivem probihajicich reakci.

Simulace zpravidla vychazi z pfedpokladu, ze rychlost proudéni v a efektivni difuzni
koeficient De jsou shodné pro vSechny rozpusténé formy slozky ve vSech redoxnich stavech
a koncentrace C tedy reprezentuje celkovy obsah dané sloZky v roztoku. Tato zakladni Fidici
rovnice je oznacovana jako advekéné disperzni rovnice (dale ADR).

Vysledkem fedeni ADR je distribuce koncentrace dané sloZky v prostoru a v ¢ase. Pro feSeni
je vyuzivano obecné numerickych metod, analytické feSeni je znamo pouze pro specialni
pfipady vjednom a ve dvou rozmérech (1D a 2D). VSechny nami pouzité softwarové
prostfedky pro simulaci reakéniho transportu vyuZivaji numerické feSeni ADR metodou
koneénych diferenci. Z hlediska prostoru a €asu je spojita distribuce koncentrace dané
slozky vramci numerického feSeni nahrazena nespojitym FeSenim, pfi kterém jsou
vypocitavany koncentrace v diskrétnich prostorovych bodech a pro jednotlivé asové kroky
v ramci simulovaného prostorové a ¢asové spojitého pfirodniho systému.

V ramci numerického feSeni reakéniho transportu je vyuzivana technika ,operator splitting*,
pfi kterém jsou nejprve pro celou simulovanou doménu pocitany transportni procesy (i;.
advekéni a difuzné — disperzni Cleny ADR) a nasledné zmény koncentrace vlivem
heterogennich hydrogeochemickych reakci (tj. speciace slozky, rozpousténi a srazeni,
vyména kationtu, atd.). VSechny nami pouzité softwarové prostfedky pro simulaci reakéniho
transportu maji implementovan jako vypoc&etni modul pro hydrochemické interakce program
PHREEQC. Toto feSeni pfinasi zasadni vyhodu moznosti pouziti jednotné termodynamické
databaze pro vSechny vypolty a zejména pfimou navaznost na geochemické modely
popsané v predchozich kapitolach.

5.1 Koncepce a postup modelovani reakéniho transportu

Vzhledem k &asové naroCnosti numerickych simulaci prostorové rozsahlejSich modelovych
domén bylo vramci pfipravy modeltd reakéniho transportu postupovano metodou
postupného doplfiovani modelovanych jevl do jednorozmérnych (1D) modelld a nasledné
byly pro vytipovanou geometrii sestaveny dvourozmérné (2D) modely (Obr. 2 a Obr. 40).

Ackoliv zvoleny postup predstavuje na jednu stranu extrémni zjednoduSeni geometrie
modelované domény, na druhou stranu v8ak umoziuje, aby se v modelu vyraznéji projevily
hydrogeochemické procesy, vazané na gradienty koncentraci jednotlivych reaktivnich slozek
v simulovaném systému. Jednorozmérné i dvourozmérné modely byly orientovany v roviné
hypotetické hydraulicky vodivé pukliny, protinajici prostor ukladaciho souboru.
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Obr. 40 Modelové 1D a 2D domény v roviné pukliny protinajici prostor ukladaciho souboru

5.2 1D modely

V prvnim kroku modelovani byl sestaven 1D model reak&niho transportu bentonitovym
prstencem superkontejneru VVER 440. Jednéd se o simulaci radidlniho transportu na
vzdalenost tloustky prstence, tj. 725 mm, ke které byla pfiddano 5 mm na kontaktni zénu
s horninou, vné superkontejneru, tj. celkem 730 mm (0,730 m). Tato vzdalenost byla pro
ucely modelu rozdélena do 146 modelovych bunék po 5 mm (Obr. 41).

Fracture

SGWx-init

Vv & Difusion &> ,J ¢ Diffusion &

v <€ Buffer >

SGWx-OX-LLNL
Obr. 41 Modelova 1D doména

Na pocatku obsahuje burika 1 (vzdalenost 0,000 az 0,005 m) SGW2 nebo SGW3 a ostatni
buriky 2—146 (vzdalenost 0,005 az 0,730 m) poérovou vodu bentonitu. SloZeni pouzitych
modelovych vod shrnuje Tab. 5.

Konstantni slozeni vody v bufice 1 je nasledné udrzovano po celou dobu simulace. Tato
simulace odpovida Cisté teoretickému scénafi trvalého omyvani povrchu plasté
superkontejneru podzemni vodou, kdy vesSkeré slozky, vyluhované z bentonitové inzenyrské
bariéry, jsou okamzité transportovany pry¢ z ulozisté. V této varianté je zamérné vytvaren

108




Evidencni oznaceni:

- Geochemické vypocty a model reakéniho
[] SURAO transportu — zavére¢na zprava SURAO TZ 271/2018

nejstrmé&jSi koncentracni gradient mezi bentonitovou inZenyrskou bariérou a proudici vodou
v pukling.

1D modely byly zpracovany ve Ctyfech variantach pro kombinace obou vychozich typu
podzemni vody (SGW2 a SGW3) a bentonitovych vod pro oxické anoxické podminky (Tab.
29). Jednorozmérné modely byly feSeny pro ¢asové obdobi 1 000 let.

Tab. 29 Varianty 1D modeld

Typ podzemni vody Cislo varianty Varianta modelu
SGW2 1D/1 SGW2/B-SGW2-OX
1D/2 SGW2/B-SGW2-ANOX
SGW3 1D/3 SGW3/B-SGW3-0OX
1D/4 SGW3/B-SGW3-ANOX
5.3 2D model

V druhém kroku byl sestaven dvourozmérny model v roviné pukliny, protinajici prostor
superkontejneru. Sitka profilu prato&ného profilu pukliny byla v modelu nastavena na 1,76 m,
délka modelované domény byla 3,52 m, vySka je 0,1 cm (Obr. 42).

=
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Obr. 42 Modelova 2D doména

Modelovana simulace odpovida teoretickému scénafi, kdy hypotetickou puklinou, protinajici
horninové prostfedi v prostoru uloZzeného superkonteneru, protéka podzemni voda, ktera
omyva povrch bentonitového tlumiciho materialu. Na obvodu tlumiciho materialu dochazi
k vymeéné latek mezi tlumicim materialem a proudici podzemni vodou.

2D modely byly zpracovany v celkem Sesti variantach. Ctyfi zakladni varianty modelového
feSeni vychazeji z kombinace obou typl syntetické podzemni vody (SGW2 a SGW3)
s prislusnymi poérovymi vodami bentonitu za oxickych a anoxickych podminek (Tab. 30).
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Daldi dvé varianty byly zpracovany pro scénaf posouzeni mozného vlivu kontinentalniho
zalednéni, tj. promyvani pukliny zvySenou intenzitou podzemni vody z tajiciho hypotetického
permafrostu za oxickych podminek. Pro vodu =z tajiciho permafrostu byla uvaZovana
polovi¢ni mineralizace v porovnani s vychozi podzemni vodou SGW2 nebo SGW3. Vody
byly oznaceny jako SGW2-PeW a SGW3-PeW. Slozeni uvadi Tab. 16.

Tab. 30 Varianty 2D modeld

Typ podzemni vody Cislo varianty Varianta modelu
SGW2 2D/1 SGW2/B-SGW2-0OX

2D/2 SGW2/B-SGW2-ANOX

2D/3 SGW2/SGW2-PeW/ B-SGW2-ANOX
SGW3 2D/4 SGW3/B-SGW3-0OX

2D/5 SGW3/B-SGW3-ANOX

2D/6 SGW3/SGW3-PeW/ B-SGW3-ANOX

5.3.1 Prostorova a ¢casova diskretizace

Modelovana 2D doména byla rozdélena v prostoru do vypocetni sité (gridu), zahrnujici
v pficném sméru (X) 120 vypodetnich uzll, v podélném sméru (Y) celkem 239 vypocetnich
uzll. V prostoru bentonitového tlumiciho materialu, do vzdalenosti 105 cm od osy ulozZzného
souboru byla pouzita homogenni diskretizace gridu s rozliSsenim 1 cm (Ax, Ay), dale od osy
ulozného souboru krok vypocetniho gridu narustd faktorem 1,2 az k okraji modelové
domény. Ve sméru osy Z obsahuje grid dva vypocetni uzly. Grafické zobrazeni 2D domény
s vypocetnim gridem je na obrazku Obr. 42.

Schéma Casové diskretizace vychazi z relativné velkého rozdilu koncentraci mezi podzemni
vodou a bentonitovou poérovou vodou. V pocatcich simulovaného obdobi byl zvolen kratky
Casovy krok 0,1 roku, postupné naruistajici na 1000 let na konci simulace (Tab. 31).

Tab. 31 Casova diskretizace 2D modelt (roky)

pocatecni &as (roky) Casovy krok (roky)
0 0,1

50 0,2

100 1

500 10

1000 50

10 000 100

100 000 1000

Simulovana doba byla ve vSech variantach 2D modell nastavena na 1 milién let.
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5.3.2 Vstupni data, poc¢atec¢ni a okrajové podminky

5.3.2.1 Proudéni a transport

Pouzité transportni a hydraulické vlastnosti bentonitu jsou podrobné diskutovany v dilCi
zpravé Cervinka et al. (2017). Hydraulicka vodivost bentonitu byla v modelu nastavena na
hodnotu 3,16.10° m za rok (1,0x10*? m.s™?), efektivni porozita na hodnotu 0,382 a tortuozita
na 0,182.

Puklina byla aproximovana jako zéna prilinového prostfedi, s hydraulickou vodivosti 0,158
m za rok, (5,0x10° m.s?), s efektivni porozitou 0,05 a tortuozitou 1,0. Hodnota efektivni
porozity 0,05 odpovida, pfi vySce modelové domény 0,1 m, oteviené Sifce pukliny 0,005 m.
Prostorové rozlozeni hydraulické vodivosti v 2D modelové doméné zobrazuje Obr. 43.

Okrajové podminky byly nastaveny jako definovana hodnota piezometrické urovné podzemni
vody na obou kratSich stranach modelové domény (Dirichletovy okrajové podminky I. typu).
Pouzity hydraulicky gradient 2,8 % je v souladu s vysledky regionalniho modelu proudéni
(Uhlik et al. 2016) a odpovida rozdilu piezometrické urovné na okrajich modelové domény
0,1 m.

Pratok modelovou puklinou, vypoéteny ze vstupnich dat podle rovnice (5.3), dosahuje 0,79 |
za rok.

Q =Akp.l (5.3)
kde A je plocha prato&ného profilu

ks je hydraulicka konduktivita

I je hydraulicky gradient
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BC I. type (H= konst.)

.0158

0.118
0.0788
0.0395

3.16e-005

Time = 1000000 years

BC I. type (H= konst.)
Obr. 43 Modelovy grid, okrajové podminky a rozloZeni hydraulické vodivosti (m.rok-1)

Vramci simulace byly pouzity pocatecni podminky predpokladajici plné nasyceni
modelované domény podzemni vodou. V prostoru bentonitového tlumiciho materialu se na
poCatku simulace nachazela poérova voda bentonitu po vyrovnani s kompaktovanym
bentonitem za oxickych nebo anoxickych podminek, tj. B-SGW2-OX, B-SGW2_ANOX, B-
SGW3-0X, nebo B-SGW3-ANOX. V pukliné se nachazela odpovidajici podzemni voda,
SGW2 nebo SGW3. SlozZeni podzemni vody SGW2 nebo SGW3 bylo nasledné udrzovano
na okrajové podmince situované na pfitoku do modelované domény. Ve ¢tyfech zakladnich
variantdch modelového FeSeni bylo konstantni slozeni pfitékajici vody udrZzovano az do
konce simulovaného obdobi. Ve dvou variantach, hodnoticich potencialni vliv zalednéni, byla
po 50 tisicich let voda SGW2 nahrazena podzemni vodou SGW2-PeW a podzemni voda
SGWa3 analogicky vodou SGW3-PeW a toto slozeni podzemni vody na pfitoku do modelové
domény bylo nasledné udrzovano do konce simulovaného obdobi. Sou¢asné se zménou
podzemni vody byl zvySen pratok modelovou puklinou na dvojnasobek zvySenim
hydraulického gradientu mezi okrajovymi podminkami.

5.3.2.2 Chemické interakce

V ramci simulace reak¢niho transportu byly do 2D modelu zahrnuty interakce:

e speciace slozek roztoku
e miseni roztoku
e rovnovazné rozpousténi a srazeni mineralnich fazi
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e vyména kationtl na iontovyménném komplexu smektitu

Rozpousténi a srazeni bylo povoleno pro slozky, které byly vybrany jako minoritni, nebo
akcesorické mineraly bentonitu BaM (viz kapitola 4.8.3). Obsah smektitu byl v modelech
pokladan za konstantni, stejné tak jako koncentrace vyménnych mist na iontovyménném
komplexu na povrchu smektitu. Relevantni mineralni faze pouzité v modelu shrnuje
nasledujici Tab. 32. Jako primarni mineralni faze (ij. faze, pfitomné v systému na pocCatku)
byly zvoleny pouze kaolinit a sadrovec. Goethit a kalcit byly pouzity jako sekundarni
mineraly, s nulovym pocateCnim obsahem, které se ale mohou z roztoku srazet a nasledné
rozpoustét. VSechny reakce byly simulovany jako rovnovazné. PouZité rovnovazné konstanty
jsou z databaze LLNL.DAT (P¥iloha €. 5).

Tab. 32 Reaktivni faze

Slozka rovnovazna konstanta pocate¢ni obsah

Kaolinit log K=6,81 mo = 10 mol/l

Al2Si205(OH)s + 6 H* < 2 AIR* + 2 SiO2 + 5 H20

Sadrovec log K =-4,48 mo = 3,354 x 103 mol/l

CaS04:2H20 «» Ca?t + S04z + 2 H.0

Goethit log K=0,53 mo = 0 mol/l

FeOOH +3 H* & Fe®* + 2 H20

Kalcit log K=1,85 mo = 0 mol/l

CaCOs + H* « Ca?* + HCOgz

Vymeéna kationtd na povrchu smektitu vychazi z analyticky ovéfené kapacity CEC pro
bentonit BaM. V ramci vymény kationt( byla v modelech umoznéna vyména vSech kationtu
v geochemickém systému podzemnich vod SGW2 a SGWS3, tj. Ca, Mg, Na, K, Fe a Al
s rovnovaznymi konstantami dle databaze LLNL.dat. Koncentrace iontoméni¢e X v modelech
2,111 mol.I* vychazi z analyticky zjisténé hodnoty CEC 54,7 meq/100 g pro bentonit BaM a
poméru pevné a kapalné faze ve vodou nasyceném kompaktovaném bentonitu 3,86 kg.I™.
Pro oznaceni vyménnych mist na povrchu smektitu je uzanéné pouzito oznaceni X, vyménna
mista obsazena sodikem jsou znaCena NaX, vapnikem CaX. a dale analogicky. Vyménu
kationt na povrchu smektitu je tedy mozné popsat systémem stechiometrickych rovnic, viz
Tab. 33. Pouzité rovnovazné konstanty jsou z databaze LLNL.dat (PFiloha €. 5).

Tab. 33 lontovyménné reakce na povrchu smektitu

Reakce rovnovazna konstanta
Na*® + X" < NaX log K=0.0

K*+ X « KX log K =0.7

Ca?*+ 2 X < CaX; log K=0.8

Mg?* + 2X° « MgXz log K=0.6

Fe?" + 2X — FeX; log_k =0.44

Al3* + 3X" — AlX; log_k =0.41

AIOH2* + 2X- <> AIOHX; log_k = 0.89
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5.4 Vysledky

5.4.1 1D modely

Vysledky 1D modell byly zpracovany formou profild koncentraci jednotlivych slozek podél
modelované domény pro ¢asy 1 rok, 10, 100 a 1 000 let. Byly porovnany profily koncentraci
vzdy pro oxidacni (OX) a anoxické (ANOX) podminky (viz PFiloha €. 1). V pfipadé 1D modeld
je jedinym transportnim procesem difuze slozek modelové domény. Rychlost difuze vSech
slozek je shodnda, cozZ je patrné na koncentraénich gradientech sloZek, které se neucastni
vymény kationtd na povrchu smektitu, ani dalSich interakci (chloridy, sirany). Ve vSech
variantach modelu bylo povoleno rovnovazné rozpousténi a srazeni primarnich minerald,
pritomnych na pocCatku simulace v systému (kaolinitu a sadrovce) a sraZzeni a rozpousténi
potencialnich sekundarnich minerall (kalcitu a goethitu) s vychozim nulovym obsahem
Vv systému.

Z vysledkl simulaci je patrné, ze vychozi obsah sadrovce je ve vSech modelech rozpustén
prakticky okamzité v porové vodé bentonitu. V pribéhu simulovaného obdobi nedochazi
v zadném pfipadé ke srazeni sadrovce jako sekundarniho mineralu.

Ve variantach modelového feSeni zalozenych na podzemni vodé SGW2 dochazi
k CasteCnému rozpousténi kaolinitu, pfedevsim v zéné bezprostfedné pfiléhajici k pukliné
s proudici podzemni vodou. Rozpusténé mnozZstvi kaolinitu je v simulovaném obdobi ve
v8ech variantach modelového feSeni velmi nizké a z hlediska jeho pomérné velkého
vychoziho obsahu zcela zanedbatelné. Kaolinit pfedstavuje v modelovaném systému fazi,
ktera limituje obsah rozpusténé kyseliny kfemicité a hliniku v pérovém roztoku. Je patrné, Ze
vlivem rozpousténi kaolinitu dochazi k nartistu hodnoty pH v pérové vodé bentonitu na cca
8,32. Naopak, varianty modelu, zaloZzené na SGW3, vykazuji vychozi rovnovaznou
koncentraci hliniku v pérovych vodach bentonitu (B-SGW3-0X, B-SGW3-ANOX) niz8i, nez je
koncentrace hliniku ve vodé SGW3. V téchto variantach modelu k rozpousténi kaolinitu
prakticky nedochazi.

V pfipadé goethitu dochazi kjeho srazeni jako sekundarni faze ve v8ech verzich
modelového FeSeni, a to v zoné, pfiléhajici k pukliné s proudici podzemni vodou, a po celé
simulované obdobi. V systémech, zaloZzenych na porovych vodach bentonitu za oxickych
podminek, tj. B-SGW2-OX a B-SGW3-OX je gradient koncentrace vysrazeného goethitu
viceméné rovnomérny, s maximem bezprostfedné pfi kontaktu bentonitu s proudici
podzemni vodou. V pfipadé systém( vychazejicich z modelové pérové vody bentonitu za
anoxickych podminek (B-SGW2-ANOX a B-SGW3-ANOX) je patrna prostorova variabilita
obsahu vysrazeného goethitu v bentonitovém tésnicim materialu, kterda maze indikovat dil¢i
nestabilitu numerického feSeni pro oxidaéné-redukcni potencial, nebo pro rozpusténé formy
Zeleza. Vliv srédZeni goethitu je patrny rovnéz na profilech koncentrace Zeleza.

Srazeni sekundarniho kalcitu nebylo v 1D modelech pozorovano, s vyjimkou modelu
SGW3/B-SGW3-ANOX. V tomto modelu je patrné, Zze dochazi ke srazeni kalcitu v uzké,
postupné se rozSifujici zoné, postupujici od pukliny smérem k ose bentonitového tésnéni.
Podzemni voda SGW3 je hydrochemického typu Na-HCOs. Je zfejmé, Ze v tomto pfipadé se
jedna o lokalni presyceni porové vody bentonitu kalcitem, v disledku uvolfiovani Ca,
vyménéneho z povrchu smektitu sodikem (viz Obr. 44).
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Obr. 44 Vysledky 1D modelu SGW3/B-SGW3-ANOX (kalcit)

Z hlediska slozeni iontoméni¢e (pomérného zastoupeni kationtl) na povrchu smektitu, jsou
patrné pouze dil¢i zmény v oblasti pfiléhajici k pukliné s proudici podzemni vodou. Pro dobu
simulace (1 tisic let) dojde v 1D modelu k ovlivnéni pfiblizné poloviny délky modelové
domény. V této souvislosti je nutné zduraznit, ze mira ovlivnéni bentonitového tésnéni
je v pripadé 1D modelt vyrazné nadhodnocena a dosah ovlivnéni bude v realném
systému fadové mensi. S ohledem na rozdil mezi pomérem jednotlivych kationtl pro
vychozi slozeni povrchu iontoméniCe a pomérem kationtd v podzemni vodé proudici
puklinou, bude na povrchu iontoménie probihat pfeobsazovani jednotlivych vyménnych
mist. Po¢atec€ni stav povrchu odpovida rovnovaze s pérovymi vodami bentonitu (B-SGW2 a
B-SGWa3), konecny stav rovnovaze povrchu s podzemni vodou v pukliné. Kromé toho budou
vyménna mista na povrchu obsazovat rovnéz ionty Fe a Al, které nebyly pro pocatecni
slozeni iontoménice v systému zohlednény. Z praktického hlediska bude dochazet k poklesu
podilu Na a Ka k nartstu podilt Mg a v pfipadé systému vychazejicich z podzemni vody
SGW2 také Ca. Ke zménam slozeni iontoménice bude dochazet pribézné, v zavislosti na
rovnovaze mezi okamzitym sloZzenim pérové vody a povrchem smektitu v daném Case a
misté bentonitového tlumiciho materidlu. Na povrchu iontoméniCe je vazana o cca 3 fady
vySSi koncentrace kationtl (v pfepoctu na 1 litr pérové vody), nez je rozpusténa v podzemni
vodé SGW2 a SGW3. Kationty, uvolnéné z povrchu jsou difuzi transportovany vné tlumiciho
materialu, mohou vsak vstupovat i do dalSich reakci (napf. srazeni kalcitu). Vliv reakci na
povrchu smektitu na slozeni pérové vody bentonitu je patrny z porovnani profild koncentraci
inertnich sloZek (chloridy, sirany) a kationtl, které se reakci na povrchu ucastni (Na, K).
V pfipadé Ca, Fe a Al se na pribéhu koncentraci mize projevovat, kromé iontovymeény, i viiv
srazenif/rozpousténi mineralnich fazi (kalcitu, goethitu, kaolinitu), které mohou koncentrace
dané slozky v systému limitovat.

Hodnoty pH vSech simulovanych systému jsou, kromé miseni porové vody bentonitu a vody
v pukling, ovlivnény uplatnénim heterogennich reakci, které byly v modelech umoznény a do
kterych vstupuje proton (vodikovy ion), tj. sraZenim/rozpousténim kaolinitu, goethitu a kalcitu.
ZvySovat hodnotu pH bude rozpousténi primarniho kaolinitu, nebo dfive vysrazenych
sekundarnich fazi goethitu a kalcitu. SraZeni sekundarnich minerall (kalcitu a goethitu)
naopak povede k poklesu pH. Ke srazeni goethitu dochazi ve vS8ech variantach modelu.
K rozpousténi kaolinitu dochazi pfedevSim na kontaktu bentonitového tlumiciho materialu
s proudici podzemni vodou v pukliné. PFfi hodnotach pH v mirné alkalické oblasti (pfi
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hodnotach pH nad 8,3) budou zmény pH rovnéz ¢astecné ovlivnény uhli€itanovym systémem
vody.

Na hodnoty oxida¢né-redukcniho potencialu v modelovaném systému ma dominantni vliv
jeho vychozi hodnota, tzn., zda vychozi poérovou vodou bentonitu byla voda vyrovnana
s bentonitem za oxickych, nebo anoxickych podminek. V systému se uplatiiuje pfedevSim
redoxni par Fe(ll)/Fe(lll). Z heterogennich reakci tak ma na hodnotu oxidacné-redukcéniho
potencialu hlavni vliv srazeni a rozpousténi goethitu

5.4.2 2D modely

Vysledky 2D modelt byly zpracovany formou vizualizace koncentraci jednotlivych slozek
v ploSe modelované domény pro vSechny zakladni varianty modelu pro pocatecni podminky
(¢as 0) a dale pro ¢asy 100, 500, 1 000, 10 000, 100 000 a 1 000 000 let. V pfipadé vlivu
simulujiciho potencialni zalednéni (permafrost), byly pouzity vystupni ¢asy 0, 100, 1 000,
50 000, 52 000, 100 000 a 1 000 000 let. VV 50 000 letech dojde v obou variantach modelu ke
zméné slozeni podzemni vody, pfitékajici puklinou do systému, ktera simuluje nafedéné
odtavajici vody permafrostu. VSechny obrazové vystupy jsou prehledné sefazeny v PFiloha €.
1. Pro vétsi nazornost vysledkd byly dale zvoleny dva pozorovaci body A a B v modelové
doméné (viz Obr. 45).

110 m
108
1.0

1.03

Flow direction

1.00m

Time = 1000000 years
Obr. 45 Tlakové vySky v modelové doméné s naznalenym smérem toku a pozicemi pozorovacich
bodi AaB

Z vyhodnoceni vysledkl 2D modelu je patrné, Ze probihajici reakce ve dvourozmérné
doméné v plném rozsahu odpovidaji vysledkim jednorozmérnych modell a jsou v souladu
s koncepénim modelem simulovaného systému. Hlavnim rozdilem je uplatnéni adventivniho
transportu v simulované pukliné a prostorové proménliva koncentrace jednotlivych slozek
v podzemni vodé v pukliné. Tato variabilita je dusledkem vyluhovani slozek pérové vody
bentonitového tlumiciho materidlu. Sou¢asné dochazi ke zménam v pomérném zastoupeni
jednotlivych kationtd na povrchu smektitu. Hydrogeochemické reakce jsou vyvolané
koncentraCnim gradientem mezi slozenim podzemni vody promyvajici puklinu a pérovou
vodou bentonitového tlumiciho materialu. Distribuce jednotlivych slozek v simulované
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domeéné v prostoru a v Case je potom vysledkem kombinace probihajicich transportnich a
hydrogeochemickych procesu.

Podobné, jako v 1D modelech, je vychozi obsah sadrovce okamzité rozpustén v porové vodé
bentonitového tlumiciho materialu. Sirany, stejné jako chloridy, se zadnych interakci
neucastni, predstavuji inertni slozky systému. Difuzi dochazi k jejich transportu vné
bentonitového tlumiciho materialu a proudici podzemni vodou jsou vyplavovany puklinou ven
ze simulovaného systému. Distribuce ostatnich slozek je ve vétSi ¢i mensi mife ovlivnéna
probihajicimi interakcemi.

Ve variantach modelového feSeni zaloZzenych na syntetické podzemni vodé SGW2 dochazi
(zejména na obvodu bentonitového tlumiciho materialu) k ¢aste¢nému rozpousténi kaolinitu.
Celkové rozpusténé mnozstvi kaolinitu je z hlediska jeho vysokého pocatecniho mnozstvi
(10 mol.I*') zcela zanedbatelné (< 0,1 % vychoziho mnozstvi), rozpousténi kaolinitu ma vSak
s vysokou pravdépodobnosti dopad na zvy3eni hodnoty pH v pérové vodé bentonitu. Toto
zvySeni je vyrazngjsi v pfipadé systému SGW2/B-SGW2-ANOX, ve kterém dojde k narustu
pH z hodnoty cca 7,84 na 8,31 (Obr. 46). V systému SGW3/B-SGW3-OX je narust pH
mirngjSi, zcca 8,20 na 8,31. Uvolnény hlinik se nasledné uc€astni vymény kationtl na
povrchu smektitu.

pH

pH
79 B0 81 B2 83

T T
1e+01 1e+03 1e+05

time [years]

pe

pe

40 -38 -36 -34 -32

T T T
1e+01 1e+03 1e+05

time [year]
Obr. 46 Vyvoj pH a pe v pozorovacim bodé A a B pro variantu modelu SGW2/B-SGW2-ANOX

Z hlediska sekundarnich minerald dochazi ve vSech variantdch modell ke srazeni
sekundarniho goethitu. Nejvy$si mnozstvi goethitu (cca 1x10® mol.I') se vysrazi v systému
SGW2/B-SGW2-ANOX (Obr. 47).
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Goethite (mmol.I")

0 1 000 1 000 000
Obr. 47 Srazeni goethitu v ¢ase 0, 1 tis. a 1 mil. let pro variantu modelu SGW2/B-SGW2-ANOX

V systémech s pérovymi vodami bentonitu za oxickych podminek (B-SGW2-OX, B-SGW3-
OX) dochazi pravdépodobné k dil¢i oscilaci numerického fedeni pro oxidacné-redukéni
potencial a zZelezo. Tato skuteCnost je s vysokou pravdépodobnosti dusledkem absence
slozky, ktera by stabilizovala hodnotu oxida¢né redukéniho potencialu v systému.

Na zménach pomérného zastoupeni jednotlivych kationtd na iontoméni¢i X, ktery
predstavuje povrch smektitu, se vyznamnym zplsobem projevuje hydrochemicky typ
podzemni vody protékajici puklinou. Ve vysledném poméru zastoupeni jednotlivych kationtl
dominuje na povrchu iontoménice ten kationt, ktery pfevazuje v protékajicipodzemni vodé.
V pfipadé SGW2 se jedna o vapnik, v pfipadé SGW3 o sodik (viz Obr. 48 a Obr. 49).
V procesu postupného nahrazovani ostatnich kationtd dochazi k vytvareni symetrickych zén
nabohacenych ionty, vyménénymi z povrchu smektitu. S postupujicim Casem se zoény
zvySenych koncentraci posouvaji smérem do stfedu bentonitového tlumiciho materidlu
a souCasné ve sméru advekéniho proudéni puklinou. Vzhledem ke skuteCnosti, Zze se
vymény kationtd na povrchu smektitu u€astni Ca, Al a Fe, tj. slozky potencialnich
sekundarnich fazi, Ize predpokladat, ze v zénach, nabohacenych témito slozkami, muze
dochazet k lokalnimu a doCasnému pFesyceni sekundarnimi mineraly, které se nasledné
budou znovu rozpoustét.
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CaX, (mmol.I") MgX, (mmol.I")
100000 1000000 100 000 1000000
NaX (mmol.I") KX (mmol.I'"

100000 1000000 100 000 1000 000
Obr. 48 Vyvoj obsazeni iontoménice pro zakladni kationty v ¢ase 100 tis. a 1 mil. let pro variantu
modelu SGW2/B-SGW2-ANOX

CaX, (mmol.I'") MgX, (mmol.I")

100 000 1 000 000 100 000 1 000 000
NaX (mmol.I") KX (mmol.I")

100 000 1 000 000 100 000 1 000 000
Obr. 49 Vyvoj obsazeni iontoménice pro zakladni kationty v ¢ase 100 tis. a 1 mil. let pro variantu
modelu SGW3/B-SGW3-ANOX

Z porovnani vysledk modelovych variant hodnoticich potencialni vliv zalednéni (zvySena
intenzita ob&éhu podzemni vody a snizena mineralizace vody v pukliné po 50 000 letech), se
zakladnimi variantami modell vyplyva, Ze tato uvazovana zména v simulovaném systému
nebude mit zasadni vliv z hlediska probihajicich procesl. Prakticky jedinou zménou je
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zrychleni vyluhovani pérovych vod bentonitu. V realném, trojrozmérném systému, lIze
predpokladat zvétseni zény ovlivnéni pérovych vod oproti variantam bez uvazovaného vlivu
zalednéni.

6

.1 Zavéry z dil¢ich geochemickych modelt

Dil¢i geochemické modely feSily zejména:

Ovéreni rovhovahy mezi podzemni vodou a mineraly horniny/pukliny — vétSina
minerall, a hlavné ty dulezité (kalcit, kiemen, albit, K-Zivec), jsou ve vodach SGW2 a
SGW3 presyceny. Tento vysledek je pomérné Castym jevem. Slozeni podzemnich vod
byva vuci primarnim mineraldm vyvielych a metamorfovanych hornin pfesycené. Pfi€inou
je, z2e u vétSiny silikatovych a alumosilikatovych minerald je rozpousténi
mnohastupriovym procesem s celou fadou meziproduktl s odliSnou konstantou stability.
Chemické slozeni bentonitové poérové vody — byly spocitany modelové poérové
bentonitové vody v kombinaci bentonit BaM a podzemni voda SGW2 nebo SGW3 za
oxickych i anoxickych podminek.

Zménu chemického slozeni podzemni vody pfi prechodu z oxidaénich do
redukénich podminek — na zakladé realnych analyz ovlivnénych (oxidaci) a
neovlivnénych podzemnich vod z lokality Kravi hora / PVP Bukov a zakladnich oxidaéné-
redukCnich reakci v krystalickém prostfedi bylo provedeno jejich modelovani. Bylo
dosazeno dobrého souladu mezi modely a realnymi podzemnimi vodami zajmové lokality
pro vzajemné poméry hlavnich kation a anionl a potvrzen i stejny trend vyvoje hodnot
pH v pribéhu pfechodu horninového prostifedi do redukénich podminek. Ukazalo se, ze
vysledky jsou rovnéz v dobrém souladu s vyhodnocenim vyvoje sloZeni podzemnich vod
na uzavienych a zatopenych loZiscich. Zavéry je mozné shrnout takto:

o Po uzavieni a zatopeni hlubinného ulozisté dojde v oblasti interakce horninového
prostfedi a podzemnich vod s atmosférou v pribéhu zhruba jednoho roku k dvoj-
az trojnasobnému zvySeni koncentrace rozpusténych latek a nékterych slozek
podzemnich vod (sirany, Zelezo, mangan), hodnoty pH se zméni jen nevyznamné

o Vprubéhu prvnich desitek let koncentrace vyrazné poklesnou a v pribéhu
prvnich stovek let se obnovi plvodni prostfedi, které v oblasti hlubinného ulozisté
panovalo pfed jeho otevienim

Model chemického slozeni podzemni vody v obdobi po permafrostu — bylo
pfipraveno simulované slozeni podzemnich vod SGW2 a SGW3 nafedéné odtavajici
Cistou vodou z permafrostu s log pcoz = -3,2 v poméru 1:1.

Model Sifeni koroznich produktii — zvySené hodnoty pH a koncentrace Fe Ize
v modelovych burikach bentonitu blize korodujicimu Zelezu zaznamenat jiz po prvnich
100 letech od zapoceti koroze. Po 1 000 letech je zménami téchto parametri ovlivnén
bentonit jiz v celé délce. V Case 100 tisic let jsou jiz hodnoty parametri napfi¢ bariérou
srovnané (pH = 8,9). En porové vody velmi rychle klesa a jiz po 100 letech je oproti
pocatecni hodnoté vyrazné snizeno ve v8ech modelovych burikach bentonitu (ustaleni na
-600 mV). Pro model je velmi dulezité zahrnuti povrchovych komplexacnich reakci.
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e Upravu vstupnich dat pro model reakéniho transportu — modelové vody vychazejici
z dil¢ich geochemickych modelll musely byt pro potfeby reakéné-transportniho
modelovani c&asteéné zjednodudeny, aby nedochazelo k vypocetnim oscilacim a
nestabilité vypocetniho programu. Modely byly pfipraveny jako rovnovazné a nasycené
vuci zvolenym mineralnim fazim. V ramci pfipravy modell bylo provéfeno chovani vod pfi
jejich vzajemném miseni v oxickych a anoxickych podminkach a provedena jejich uprava
do tvaru vhodného pro zhotoveni modell reakéniho transportu.

6.2 Zavéry z modelu reakéniho transportu

V ramci tohoto diléiho projektu byly sestaveny zjednoduSené modely reaktivniho transportu
zajmovych slozek v definované c&asti ulozisté, predstavujici puklinu s proudici podzemni
vodou, protinajici ukladaci vrt s uloZzenym superkontejnerem. Modely reaktivniho transportu
byly sestaveny ve zjednodusené (1D a 2D) geometrii. Pouzity pFistup umoznil zvyraznit,
identifikovat a po kvalitativni strance popsat procesy, které budou probihat na rozhrani
bentonitového tlumiciho materiadlu superkontejneru a pukliny s proudici podzemni vodou.
V modelech byly zahrnuty transportni procesy (difuize a advekce) a hydrogeochemické
interakce, zahrnujici rozpousténi a srazeni vytipované sady mineralnich fazi a iontovyménné
reakce na povrchu smektitu.

Z vysledkd modelovych simulaci vyplyva, ze vSechny varianty modelového feseni (viz Tab.
30) je mozné charakterizovat pomoci stejné skupiny procesu. V pukliné bude dominantnim
procesem proudéni podzemni vody a advektivni transport rozpusténych slozek, v prostoru
bentonitového tlumiciho materialu bude dochazet k difuzi, vyméné kationtd na povrchu
smektitu a srazeni a rozpousténi sekundarnich mineralnich fazi. V kratkych ¢asech (fadové
desetitisice let) budou pfevladat transportni procesy (difuze), jako disledek vysokého
koncentraCniho gradientu mezi podzemni vodou v puklingé a pdérovou vodu bentonitového
tlumiciho materialu. V delSich Casech (statisice let) budou pfevladat zmény obsazeni
iontoméni¢e na povrchu smektitu a v omezené mife rozpousténi a srazeni mineralnich fazi.
Mnozstvi rozpusténého kaolinitu je i po 1 miliénu let mensi, nez 1% vychoziho obsahu. |
v pfipadé, kdy jsou vychozi roztoky v rovnovaze, nebo nenasycené vzhledem k modelovym
mineralnim fazim, v pribéhu simulovaného obdobi dochazi ve vSech pfipadech v prostoru
bentonitového tlumiciho materialu k pfesyceni roztoku vac&i goethitu, ojedinéle i vuci kalcitu.
Pfesyceni porového roztoku vac&i kalcitu je dusledkem lokalniho zvySeni koncentrace
vapniku, ke kterému dochazi pfi vytésnovani tohoto kationtu z povrchu smektitu. Rozdily
mezi jednotlivymi variantami modelového feSeni vychazi primarné z rizného pocatecniho
slozeni poérového roztoku bentonitového tlumiciho materidlu a tomu odpovidajicimu
pocateCnimu obsazeni iontoméni€e na povrchu smektitu. V redlném systému bude oproti
prezentovanym vysledkim modell dosah zmén ovlivnéni bentonitového tlumiciho materialu
vyznamné mensi a bude soustfedén do toroidu, lemujiciho kontakt pukliny s bentonitovym
tlumicim materialem.

Je nutné upozornit, Ze zjednodusené geometrie pouzité pro jednotlivé varianty 1D a 2D
modell vedou k vysledkim s nejstrméjSim koncentraénim gradientem mezi bentonitovou
inZenyrskou bariérou a okolim (puklinou), pfi kterych lze snaze identifikovat a popsat
probihajici procesy. | pfes toto zjednoduSeni Ize konstatovat, ze zpracované modely
predstavuji z kvalitativniho hlediska reprezentativni popis systému na rozhrani mezi
bentonitovym tlumicim materidlem a okolnim prostfedim s protékajici podzemni vodou.
Prezentované modely pFedstavuji podlozeny a validovany zaklad, ktery je mozné vyuzit k
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sestaveni simulaci pro sloZit&jSi geometrie (3D), pfipadné jej modifikovat doplnénim dalSich
slozek, nebo upravit pro hydrogeochemické podminky na ostatnich lokalitach, vytipovanych
pro hlubinné ulozisté. Provedené prace rovnéz prokazaly vhodnost vyuziti modeld,
sestavenych pomoci softwarového produktu PHAST pro prostfedi plné saturované podzemni
vodou a za béznych teplot ulozisté.

6.3 Zhodnoceni vysledkia vzhledem k VUP (vlastnostem,
udalostem a procesiim) a hodnoceni dlouhodobé bezpecnosti

Prokazani dlouhodobé bezpecnosti hlubinného ulozisté vyzaduje podle provadéci vyhlasky
SUJB &. 377/2016 Sb. (SUJB, 2016) identifikaci véech vlastnosti, udalosti a procest (VUP),
které mohou ovlivnit bezpecCnost uloZisté. Pro potfeby zjednodusené analyzy dopadu zmén
geochemickych podminek v prib&hu vyvoje HU byly vytipovany vybrané komponenty HU
(UOS, BENTONIT) a VUP, které mohou byt geochemickymi zmé&nami ovlivnény. Vysledky
modelu reakéniho transportu (2D) ve vSech modelovych variantach byly nasledné
zhodnoceny ve vztahu k VUP. Tab. 34 a Tab. 35 shrnuji toto zhodnoceni a zaroven se
pokousSeji Easové vymezit pasobeni téchto zmén na zjednoduSené Casové ose (0 tis., 1 tis.,
10 tis., 100 tis. a 1 mil. let). Modelové varianty se mezi sebou jen velmi malo liSi (srovnej
Tab. 34 a Tab. 35) a dominantni zménou je difuze specii z vyrazné mineralizované
bentonitové poérovée vody do velmi malo mineralizované proudici podzemni vody. Tim
dochazi ke snizovani iontové sily, ktera ma dopad na mnoho procesl. Prestoze dochazi
k pfeobsazovani iontovyménného komplexu bentonitu v zavislosti na dominantnim kationtu
v dané podzemni vodé, neolekava se od tohoto procesu vyznamny dopad na vlastnosti
bentonitu (napf. na bobtnaci tlak bentonitu).

Tab. 34 Zhodnoceni vysledk( modelu reakéniho transportu vzhledem k VUP (vlastnostem, udalostem
a procesum) pro varianty modelu: SGW2/B-SGW2-OX, SGW2/B-SGW2-ANOX a SGW2/SGW?2-
PeW/B-SGW2-ANOX

Cas (roky)
O tis. 1 tis. 10 tis. 100 tis. 1 mil.

Komponenta a VUP

UoS

Postupné vymyti CI- iontd
Z bentonitové poérové
vody — snizeni korozni
agresivity prostfedi

e Tvorba koroznich produktt

BENTONIT

Dochazi ke sniZzovani iontove sily
bentonitové pérové vody — zvySuje se
riziko chemické eroze bentonitu, nicméné
koncentrace dvojmocnych iont (Ca?* a
Mg?*) jsou v pfitékajici podzemni vodé
stale vysoké

e Chemicka eroze

122




Evidencni oznaceni:

Geochemické vypocéty a model reakéniho

] SURAO transportu — zavére¢na zprava SURAO TZ 271/2018

e Transportni procesy - radionuklidy

Dochazi ke snizovani iontove sily
bentonitové pérové vody — méné
konkurencnich iontll a zvySujici se mira
sorpce radionuklidu

o Sorpce - radionuklidy

e Chemické rovnovahy / kinetiky

o Rozpousténi jilovych

S y Malo vyznamné rozpousténi kaolinitu
mineralu a akcesorii

Dochazi ke snizovani iontové sily

o Rozpustnost bentonitové pérové vody — aktivitni
radionuklidd koeficienty se zvySuji a rozpustnost

radionuklid( klesa

Dochazi k postupnému
nabohaceni iontovyménného
e Bobtnani bentonitu komplexu o Ca?* na Ukor Na*
a K* — minimalni zména

v bobtnacim tlaku

Tab. 35 Zhodnoceni vysledk(l modelu reakcniho transportu vzhledem k VUP (vlastnostem, udalostem
a procestm) pro varianty modelu: SGW3/B-SGW3-OX, SGW3/B-SGW3-ANOX a SGW3/SGW3-
PeW/B-SGW2-ANOX

Cas (roky)
O tis. 1 tis. 10 tis. 100 tis. 1 mil.

Komponenta a VUP

uosS

Postupné vymyti ClI- iontt
Z bentonitové porové

e Tvorba koroznich produkt vody, zvyseni pH na 9,4
— snizeni korozni
agresivity prostfedi

BENTONIT

Dochazi ke snizovani iontoveé sily
e Chemicka eroze bentonitoveé pérové vody — zvySuje se
riziko chemické eroze bentonitu

e Transportni procesy - radionuklidy

Dochazi ke snizovani iontoveé sily
bentonitové pérové vody —» méné
konkurenc¢nich iontl a zvySujici se mira
sorpce radionuklidu

o Sorpce - radionuklidy

e Chemické rovnovahy / kinetiky
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o Rozpousténi jilovych

Y " Malo vyznamné rozpousténi kaolinitu
mineralu a akcesorii

Dochazi ke snizovani iontove sily

o Rozpustnost bentonitové pérové vody — aktivitni
radionuklid( koeficienty se zvySuji a rozpustnost

radionuklidd klesa

Dochazi k postupnému
nabohaceni iontovyménného
e Bobtnani bentonitu komplexu o Na* na ukor Mg?*
a K* — minimalni zména

v bobtnacim tlaku

6.4 Navrh dalSich praci

V ramci tohoto projektu byla zpracovana metodika vyhodnoceni a pfipravy dat do dil€ich
geochemickych uloh a do zjednoduSseného modelu reakéniho transportu. Tyto modely byly
sestaveny, otestovany a validovany. DalSim logickym krokem je pfiprava a odzkouseni
trojrozmérného modelu reaktivniho transportu pro stejnou ¢ast ulozného prostoru budouciho
HU. V ptipadé dostupnosti dat z ostatnich kandidatnich lokalit v rozsahu podobném lokalité
Kravi hora je pak mozné zpracovat geochemické modely vyvoje HU i pro ostatni lokality ve
stejném meéfitku. Samostatnou kapitolou je pak ovéreni prenositelnosti vysledk( na veétsi
méfitko bliZici se celé Ulozné sekci HU.

6.4.1 Nezahrnuté geochemické procesy a nejistoty

Nékteré procesy a jevy nebyly do dil€ich geochemickych uloh & do modelu reakéniho
transportu zahrnuty a to z nékolika duvodu. Zfejmé& zasadnim duvodem bylo zachovani
konzistence a jednoduchosti celého systému tak, aby bylo mozné odliSit plsobeni
jednotlivych procesu a aby bylo mozné systém spravné interpretovat. DalSim divodem byla
ur€itd nejistota v plném porozuméni téchto procesu a jejich spravné implementace do
modelu. Jednalo se zejména o:

e Termalné indukovany transport — disledkem generovani tepla z UOS bude
dochazet k zahfivani bentonitové 1B i okolniho horninového prostfedi. Rovnéz bude
dochazet k zahfivani podzemni vody, €imz vznikne podstatny teplotni gradient mezi
ohfatou vodou v blizkosti HU a vodou v okoli. Je moZné, Ze tento teplotni gradient
bude generovat proudéni ve sméru od HU do jeho okoli, tedy ve sméru poklesu
teploty. PIné saturovana bentonitova IB se da oCekavat ve stovkach az v prvnich
tisicich letech. Navrat teploty k puvodnimu stavu (. teploté okoli) se odhaduje na
prvni desitky tisic let. V pIné saturovaném prostfedi s teplotnim gradientem se da
oCekavat vyznamny podil termalné indukovaného transportu a zmény v puvodnim
ustaleném proudéni.

e Nerovnhomérné syceni bentonitu — v puklinovém prostiedi bude dochazet
k nerovhomérnému syceni bentonitu a je velmi pravdépodobné, ze nékteré ulozné
prostory budou plné saturovany vyznamné pozdéji nez jiné. Do doby, nez dojde
k pIné saturaci bentonitové IB a ustaleni systému, maze byt geochemicky vyvoj (napf.
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slozeni porovych vod) nehomogenni. Vliv se da oCekavat i na proudéni podzemnich
vod a vznik preferenénich cest.

e Vliv teploty na rozpousténi a srazeni fazi — teplota ma znacny vliv na rozpousténi a
srazeni mineral(. Rozpustnost obecné vzrista s teplotou, coz ale napfiklad neplati
ploSné pro karbonaty, kde se vzrustajici teplotou naopak dochazi ke snizovani
rozpustnosti. Pro geochemické reakce ma tedy podstatny vliv a mize vyznamné
ovlivnit vysledky geochemického modelu. Nékteré dil¢i geochemické modely mohou
s vlivem teploty pocitat. Nicméné model reakéniho transportu bude probihat ve
~Studené” fazi, kdy teplota systému nebude ovliviiovana teplem generovanym VJP.
Uvazuje se teplota 25 °C, jelikoz vétSina termodynamickych dat je vztazena na tuto
teplotu.

e Nejistoty v nasyceni podzemnich vod vi€i mineralim — pfestoze jsou pro dané
slozeni vod v pfitomnosti rozpusténého SiO, a hliniku obvykle termodynamicky
nejstabilnéj8imi jednoduché silikaty a alumosilikaty, jako jsou napf. plagioklasy, Zivce,
pyroxeny atd., za povrchovych a pfipovrchovych podminek zemské kdry vznikaji jiné
faze, které obsahuiji stejné hlavni slozky. Jako pfiklad je mozné uvést vznik jilovych
minerall, rlznych modifikaci SiO,, srazeni oxyhydroxidu trojmocného Zeleza (napf.
goethit, ferrihydrit) misto stabilngjSiho hematitu atd. Jednou z pfi¢in je rozdilna
kinetika reakci, kdy je rychlost tvorby posledné jmenovanych minerald o nékolik fadd
vySSi nez u puvodnich horninotvornych alumosilikatd krystalickych hornin. DalSi
pfiCinou je, Ze slozeni podzemnich vod odpovida spiSe stacionarnimu stavu nez
termodynamické rovnovaze s ur€itymi mineraly. Tento stacionarni stav je vysledkem
rozdilG v rychlosti rozpousténi primarnich mineralt a rychlosti spotfeby jednotlivych
sloZzek v nové vznikajicich mineralnich fazich. VGci této stacionarni koncentraci jsou
pak primarni mineraly nenasycené a sekundarni mineraly pfesycené, pfitom
z dlouhodobého hlediska je sloZeni vody stalé a vyrazné se v Case neméni.

e Potencialni vlivy dalSich procesi — jedna se napfiklad o protonaci/deprotonaci
povrchu jilovych minerald ze skupiny smektitu pfitomnych v bentonitu v ramci modelu
reaktivniho transportu.

Bylo by vhodné zvazit vyznamnost téchto nezahrnutych procest vzhledem k sou¢asnym
vysledkim dil€ich geochemickych modell a modelu reakéniho transportu a pfipadné se
pokusit o jejich implementaci.
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