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Evidenc¢ni oznaceni:

SURAO Testovani transportnich modell s vyuzitim in-situ
zahraniénich experiment(i — Zavére¢na zprava SURAO TZ 481/2020

Zprava popisuje vysledky feSeni dil¢iho projektu oznaceného jako ,Transport4®, jehoz
obsahem je feSeni modelovych uloh transportu radionuklid na zakladé dat in-situ experimentu
v podzemnich laboratofich Aspd a Onkalo, dle zadani mezinarodniho projektu Task Force on
Groundwater Flow and Transport of Solutes (GWFTS). Soucasti feSeni jsou tfi ulohy dle
experimentt WPDE, LTDE-SD a TDE a jedna synteticka uloha transportu v méfitku pro
hodnoceni bezpecnosti. Vysledkem byla vzajemna verifikace nékolika simulaénich softwaru
(GoldSim, Flow123d, MT3D) na vybranych ulohach a datech. Byly identifkovany pfipady, kdy
muze dojit k nepfesnosti vlivem diskretizace u silné sorbujicich radionuklid. DalSimi vysledky
byly inverzni analyzy experimentalnich dat. Na riznych pfipadech bylo ukazano, ze méfeny
difuzni profil i ¢asové pribéhy prunikovych kfivek apod. lze presnéji vystihnout modely
s nehomogenni horninovou matrici (typicky porozitou a distribuénim koeficientem), coz je
fyzikalné interpretovano jako zéna ovlivnéna vrtanim nebo opracovanim vzorku. Druhym
postupem vysvétleni méfenych dat byl mikro-DFN model, zalozeny na autoradiografickych
snimcich vzorkd a model nehomogenni v mikroskopickém méfitku.

Transport, difuze do matrice, sorpce, inverzni model, verifikace, in-situ experiment, stopovad,
citlivost, Flow123d, GoldSim, MT3D

The report describes a solution of the partial project denoted as “Transport4”, aimed on model
problem solution of radionuclide migration problems according to the in-situ experimental data
in the underground laboratories Aspé and Onkalo, based on the specification of the
international project Task Force on Groundwater Flow and Transport of Solutes (GWFTS).

The solution includes three experiments (WPDE, LTDE-SD and TDE) and one synthetic
transport task of the safety-assessment scale. The result was mutual verification of several
simulation software (GoldSim, Flow123d, MT3D) on selected tasks and data. Cases were
defined where inaccuracy may occur due to discretization for strongly sorbing radionuclides.
Other results were inverse analyses of experimental data. In various cases, it has been shown
that the measured diffusion profiles as well as the breakthrough curves, etc. can be more
accurately represented by models with inhomogeneous rock matrix (typically porosity and
distribution coefficient), which is physically interpreted as a zone affected by drilling or sample
processing. The second procedure to explain the measured data was the micro-DFN model
based on autoradiographic images of the samples and a model inhomogeneous on a
microscopic scale.

Transport, matrix diffusion, sorption, inverse model, verification, in-situ experiment, tracer,
sensitivity, Flow123d, GoldSim, MT3D
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Evidenc¢ni oznaceni:

SURAO Testovani transportnich modell s vyuzitim in-situ
zahraniénich experiment(i — Zavére¢na zprava SURAO TZ 481/2020

Tato zprava byla zpracovana v ramci projektu SURAO ,Vyzkumna podpora bezpeénostniho
hodnoceni hlubinného ulozisté“, ktery je soucasti pfipravy hlubinného ulozisté radioaktivnich
odpadd (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 bezpelCnosti. Na zakladé vefejného zadavaciho fizeni byla v Cervenci 2014
uzaviena &tyFleta 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.; PROGEDO, s.r. 0.; Chemcomex Praha, a. s. a Centrum vyzkumu
ReZz s. r. 0. o poskytovani vyzkumné podpory hodnoceni dlouhodobé bezpeénosti

v nasledujicich oblastech:

i. Chovani VJP a forem RAO, nepfijatelnych do pfipovrchovych ulozist, v prostfedi
hlubinného ulozisté;
ii.  Chovani ukladacich obalovych soubort (UOS) VJP a RAO v prostiedi hlubinného
ulozisté;
iii. Chovani tlumicich, vypliovych a dalSich konstrukénich materialll v prostfedi
hlubinného ulozisté;
iv.  Re$eni uloznych vrt( a jejich vliv na vlastnosti obklopujiciho horninového prostiedi;
V. Chovani horninového prostredi;
vi.  Transport radionuklidt z ulozisté;
vii.  DalSi charakteristiky lokalit potencialné ovliviiujici bezpeénost ulozisté.

Cilem tohoto dil¢iho projektu , Testovani transportnich modelt s vyuZzitim in-situ zahrani¢nich
experiment(* je validovat koncepCni a pocitatové modely transportu radionuklidd, vytvorené
v prostfedi GoldSim a Flow123d, pfipadné dalSich, s vyuZitim dat poskytnutych ze
zahraniénich podzemnich laboratofi.

Cilem této zpravy je shrnuti vysledkl za celé obdobi feSeni a zhodnoceni pfinost pro esky
programu HU a vyuzitelnosti modeld a experimentalnich zkusenosti v budoucich projektech
SURAO.

Studované experimenty a modely se soustfedi na problematiku retenénich jevl v horninové
matrici pasobicich na migraci radionuklidG advekci v pukling. Reenou otazkou jsou odchylky
experimentalnich dat od modelu linearni difuze a sorpce v homogennim prostredi, coz je Casto
zaroven spojeno s rozdilnym chovanim difuze a sorpce v laboratornich a in-situ podminkach,
v zavislosti na méfitku apod.

Konkretizované zadani modelovych uUloh a cile feSeni vychazely z dokumentd vydanych
mezinarodnim projektem GWFTS, cozZ je vysvétleno v dalSi ¢asti uvodu.

1.1 Kontext praci — projekt GWFTS, Task 9

Reseni tohoto dil¢iho projektu a citované vyuZiti dat zahraniénich experimentt je vazano na
ucast resitelt v programu Task Force on Groundwater Flow and Transport of Solutes Fizeném
Svédskou spravou jaderného paliva (SKB). Program byl zahdjen jiz v roce 2003, s postupné
ménénymi $ir§imi Glohami/tématy (Task) s pofadovymi &isly a SURAO se v ném uéastni od
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roku 2015 pravé v souvislosti s fFeSenim diléiho projektu v této zpravé, a to v uloze ,Task 9“.
Fakticky je ulohou mySlena Sir§i tematika s vice dil¢imi konkrétnimi Ukoly a daty. Program ma
své webové stranky https://www.skb.se/taskforce/, na nichZ v nevefejné &asti (SURAO ma
jako partner pfihlaSovaci udaje) jsou umisténa vesSkera data za celou historii. Data k Task 9
(. pFisludna k feSeni v této zpravé) byla predava SURAO rovnéz na Uloziété SIEVERT, dle
seznamu v Prfiloze 1.

Projekty Task Force (TF) fizené SKB jsou zaméfeny na spolupraci odbornik(i na numerické
modelovani v riznych oblastech relevantnich pro hlubinné ulozisté napfi¢ zapojenymi staty.
Ulohy jsou orientovany na porovnani modelt mezi sebou i spoleénou interpretaci poskytnutych
experimentalnich dat, v souasné dobé& zejména in-situ. S podporou SURAO dosud Uspé&$né
probihala spoluprace vramci TF on Engineered Barrier Systém (EBS). Cilem ucasti je
zkvalitnéni verifikace pouzivanych softward pro simulaci jevu podstatnych pro bezpeénostniho
analyzu — v tomto pfipadé Flow123d a GoldSim, pfipadné i dalSich, pro simulace jevu proudéni
a transportu latky v horninovém prostfedi.

Obsahem ulohy ,Task 9 pro obdobi 2015-2019 je dle zadani ovéfeni modell transportu
radionuklidd, konkrétné pak kombinaci jevl advekce, difize a sorpce v malém méfitku, na
zakladé experimentalnich dat z podzemnich laboratofi Aspd® Hard Rock Laboratory ve
Svédsku a ONKALO (Olkiluoto, Finsko) a v nich provedenych experimentti. Clenéni podtémat
a jejich vécna a Casova navaznost dle plvodniho zéaméru jsou znazornény na Obr. 1.
V pribéhu feSeni byla fidicim vyborem GWFTS upravena specifikace a navaznost uloh 9C a
9D. Dil€i podulohy 9A-9D maji uréeny své koordinatory.

Prace v projektu pokryva problematiku v Sirokém, az mezioborovem rozsahu. Pro
vyhodnoceni je tfeba propojit fakta detaild chovani radionuklidl v horniné pfes porozuméni
riiznym koncep&nim modelum transportu a jejich souvislostem, az po vlastnosti numerickych
algoritma, které mohou ovlivnit vysledky (varianty metod, diskretizace, nelinearity).
V modelovani experimentalnich dat je pak rozliSovan rizny kontext pouziti modelu — jako
pfimou ulohu mizeme oznadit vypocet s konkrétnimi danymi vstupy, zatimco v inverzni tloze
hledame hodnoty parametri (nebo vybirdme z vice modelovych popisll) s cilem dosazeni
shody vysledku s experimentem. V prvnim pfipadé pak ma vedle verifikace (spravnosti modell
ve smyslu presnosti feSeni rovnic) také specificky vyznam tzv. slepa predikce, kdy autor pfi
feSeni do prezentace vysledkl nezna (experimentalni) data, se kterymi se maji vysledky
porovnat. Koncepce projektu umoznuje i tzv. validaci, kdy jsou modely vzniklé inverzni
analyzou jednoho experimentu ovéfeny proti jinému experimentu ve srovnatelnych
podminkach slepou predikci.

Zadani modelovych uloh vychazi z konfiguraci experimentu a pro jednotlivé podulohy (9A-9D)
jsou podrobné specifikovana v dokumentech vydanych vramci GWFTS — pro kazdou
podulohu byly fidicim vyborem uréen koordinator odpovédny za formulaci a dodana data a
zaroven pro cely projekt pracoval jako ,evaluator” Josep Soler, v jehoZz kompetenci bylo
vyhodnoceni vystupll modelll navzajem. Na jednotlivé dokumenty zadani se tato zprava
odkazuje v pfislusnych kapitolach. Zaroven s primarnim zadanim byly organizované
distribuovany dalSi podpurna data — tabulky s experimentalnimi daty, Sablony po zpracovani
vysledku, upfesnujici komentare, fotodokumentace apod. Cely seznam tzv. ,delivery” je
uveden v tabulkové formé jako Pfiloha 1.

Od managementu GWFTS (na némz se podileli i zastupci SURAO) se odvijel také &asovy
harmonogram prace feSitelt, a v souladu s tim bylo aktualizovano zadani dil¢iho projektu.
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Zpusob a rozsah zapojeni jednotlivych spolufeSitelt do vybranych uloh projektu GWFTS-Task

9 byly priib&zné konzultovany na kontrolnich dnech s Géasti SURAO.

1.2 Struktura naplné projektu a zpravy

Kapitoly zpravy jsou usporadany primarné dle feSenych uloh specifikovanych GWFTS — 9A az
9D. K tomu je doplnéna prvni kapitola popisujici matematické formulace pouzitych modell a
charakteristiky softwaru souvisejici s feSenymi ulohami. V samostatné kapitole je pak
zpracovana specificka aplikace metody mikro-DFN, coz bylo jednim z podnétd k feSeni
vramci GWFTS a zarover pfedmétem zadani diléiho projektu SURAO pro spolufesitele
PROGEO. Kapitola je umisténa za kapitolou Task 9B, k némuZ se dominantné vaze, ale
zaroven se odkazuje na data z jinych zdroju. Jako prvni ¢ast kazdé kapitoly je pak shrnuti
zadani a pfedanych dat s odkazy do zdrojovych dokumentd GWFTS, které ma SURAO
k dispozici.

Vedle prezentace vysledkd pfimo vazanych na ulohy GWFTS je pfedmétem feSeni také
porovnani Ceskych feSitelskych tymG mezi sebou. Ve struktufe zpravy jde obvykle v ramci
podulohy (Subtask) o prvni podkapitolu tykajici se samotného feSeni. V pfipadé Task 9A, 9C,
9D byla zadanim prediktivni analyza a porovnavat tak bylo mozné pfimo vysledky dle
specifikace GWFTS, za pfedpokladu sjednoceni pouzitych parametrd modelu. V pfipadé Task
9B $lo o inverzni analyzu, kde je pfedmétem zadani naopak hledat optimalni predpoklad na
typ modelu a parametry, proto byla za ucelem vzdjemného porovnani navic stanovena
pfipravna uloha s pevné zadanymi daty.

Nad ramec specifikace GWFTS byly, v souladu se stanoviskem SURAO na kontrolnich dnech,
rovnéz feSeny inverzni model v navaznosti na Task 9A a 9C po zvefejnéni dat experimentu
(po zpracovani prediktivnich modelu jednotlivymi FeSiteli). To je podobnym zpusobem
pfedmétem dalSich podkapitol nasledujicich po zadaném prediktivnim modelu v ramci kapitoly
daného Tasku.

Prezentované postupy feSeni a modelové vysledky jsou oznaCovany primarné na zakladé
pouzitého softwaru (v nazvech kapitol, popiscich grafli apod.), pfipadné zaroven s doplnénim
zkratky spolufesitelské instituce realizujici dané feSeni. Reference pfes instituci je podstatna
pro rozliSeni pfipadl pouziti GoldSim dvéma pracovisti. Dal$i pfipady jsou pak rizna dopliujici
vyhodnoceni v souvislosti s inverznimi modely, kdy nejde o specifickou vazbu na software, a
je rovnéz pouzita zkratka instituce pro oznaceni ¢asti prace nebo konkrétnich dat vysledku.
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Obr. 1 Navaznost jednotlivych krok( FeSeni Task 9 v programu TF GWFTS (Lofgren et al, 2015).
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2.1 Flow123d

Resitelé TUL pouzili dle zadani vlastni software Flow123d (TUL, 2015). Flow123d slouzi
k simulaci proudéni podzemni vody a transportu rozpusténych latek a tepla v rozpukaném
poréznim prostfedi. Originalita tohoto software spocCiva v podpofe vypoctl na komplexnich
sitich sestavajicich se ze simplexovych elementu riznych dimenzi. Diky tomu Ize kombinovat
modely ekvivalentniho kontinua s modely diskrétnich puklinovych siti (Obr. 2).

Souc€asna verze obsahuje smiSeny-hybridni feSi¢ pro ustalené a neustalené darcyovské
proudéni, kone¢né-objemovy model a model implementujici nespojitou Galerkinovu metodu
pro transport latek a tepla (advekce, difuze/vedeni, disperze). Uzitim tépeni operatoru
software podporuje modely rliznych lokalnich procesu v€etné dvoji porozity, sorpce, rozpad
a jednoduchych chemickych reakci.

Vypolty mohou byt spousténi paralelné uzitim MPI (message parsing interface) se
Skalovatelnosti az na stovky procesorl. Vstupni rozhrani zalozené na souborovém formatu
JSON umoziiuje specifikaci obecnych €asoprostorové zavislych dat pro libovolny fyzikalni
parametr. Program podporuje vystupy do formati GMSH a VTK.

Webova stranka vyvoje projektu je http://flow123d.qgithub.io/. Simulace popsané v této zpravé
byly realizovany postupné ve verzich 1.8.3. (ulohy 9A, 9B, 9C), 2.2.0 (9D-1), 3.0.1. (9D-2).

V nékolika pfistich odstavcich budou stru¢né popsany nejdllezitéjsi ¢asti modelu (relevantni
pro simulace experimentl v této zprave).

Vypocty ustaleného a neustaleného proudéni v poréznim a puklinovém prostfedi jsou popsany
Darcyho rovnici a rovnici kontinuity. V sou€asnosti jsou podporovany ftfi typy okrajovych

podminek (Dirichlet, Neuman a Robin) jakoZto nastroj pro obdrzeni unikatniho fedeni.
Principialnimi neznamymi jsou tlakova vyska a tok.

Pohyb latek rozpusténych ve vodeé je fizen advekci a hydrodynamickou disperzi. Proces je
popsan nasledujici soustavou rovnic bilance hmoty:
0:(849¢') + div(qct) — div(96,D'Vct) = Fé + FE + Fr(ct, ..., c).  (2.1.1)

Principialni neznamou je koncentrace c' [kg m™] latky i € {1, ..., s}, coZ je hmotnost latky
v jednotkovém objemu vody. Ostatnimi veli¢inami jsou:
e Porozita 9 [-], tj. podil objemu zaplnéného vodou ku objemu celkovému.

e Tenzor hydrodynamické disperze D' [m?s}] m4 tvar:

D! = DL.tI + |v| (a%l + (af —ak) v®v), (2.1.2)

[v?

ktery reprezentuje (izotropickou) molekularni difuzi a mechanickou disperzi ve sméru
podélném a pFicném ke sméru proudéni. Zde D'n [m?s™] je koeficient molekularni difuze
i-té latky, T = 9 je geometricky faktor (v dokumentaci a nékteré literature oznacovano
jako tortuozita), a'. [m] and a't [m] jsou podéina respektive pficna disperzivita. Kone&né,
v [ms?] je mikroskopicka rychlost vody, jejiz vztah k Darcyho toku q je dan predpisem
g = v, kde d4 [m*] je koeficient prafezu (rozevieni pukliny nebo plocha prifezu
kanalu dle dimenze domény d).
e F's [kgmIs?] reprezentuje hustotu zdrojii koncentrace v poréznim médiu.
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e F°% [kgms?] reprezentuje hustotu zdroji koncentrace danych vyménou mezi regiony
riizné dimenze.

e Fg(...) [kgmds™] je reakéni Elen (dvoji porozita, sorpce, radioaktivni rozpad).

V ramci vySe popsaného modelu Flow123d umoznuje dva rlizné pfistupy k fesSeni ulohy
transportu:

e Pro simulaci Cisté advekce (D = 0) je vhodné zvolit model transportu vyuzivajici Stépeni
operatoru, ktery reprezentuje kone&né-objemovy fesi¢ explicitni v dase. Reseni je pro
jeden krok vypoctu rychlejSi, ale maximalni €asovy krok je omezen. Vysledna
koncentrace je po Castech konstantni na elementech sité. Tento FeSi¢ podporuje
reakeni ¢len (véetné jednoduchych chemickych reakci, dvoji porozity a sorpce).

e PIny model obsahujici difuzi (disperzi) je feSen nespojitou Galerkinovou metodou
(implicitni v Case). Metoda neklade Zadna omezeni na Casovy krok vypoctu.

Aproximace v prostoru je po Castech polynomialni, v sou€asnosti az do fadu 3.
Reakéni €len je implementovan jen pro linearni sorpci:

Fi = -0, ((1 — 19)5Mipscsi), cl = I;—llc, (2.1.3)
l
kde c's [mol kg] je koncentrace sorbované latky, K [mol kg je sorpéni koeficient, ps
a o [kgm=3] jsou hustoty pevné faze (horniny) respektive kapalné faze (rozpoustédia).
M' [kg mol] pfedstavuje molarni hmotnost i-té latky. Pogatedni koncentrace v pevné
fazi je uvazovana v rovnovaze s koncentraci v kapalné fazi.

Podrobnéjsi popis matematického modelu pouzitého ve Flow123d Ize nalézt na webovych
strankach vyvoje projektu zminénych vyse.

“Real” system Multidimensional
dual porosity model
Iy
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Obr. 2 llustrace vyznamu propojeni podoblasti riznych dimenzi v modelu transportu pouzitém
v softwaru Flow123d.

2.2 Goldsim

V prostfedi GoldSim je mozné pouzit k feSeni uloh migrace radionuklidi dva pfistupy. Prvni
pristup je zaloZen na modelovani oblasti, ve které dochazi k transportu, pomoci kone¢nych
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objem(, které jsou v GoldSim reprezentovany pomoci komponenty Cell pathway. Pfrehled
metodiky je uveden v podkapitole 2.2.1. Druhy pfistup je zalozen na modelovani oblasti
pomoci diskrétnich puklin, které jsou v GoldSim reprezentovany pomoci komponenty Pipe
pathway, pfehled metodiky je uveden v podkapitole 2.2.2. Jeden nebo oba postupy aplikovali
na jednotlivé tlohy fesitelé z UJV a FJFI.

2.2.1 Metodika feSeni pomoci Cell pathway s ohledem na moznosti
propojovani objektti tohoto typu v ramci tzv. Cell net

Konecné objemovy pfistup rozdéli sledovanou oblast na elementarni objemy, které se
v GoldSim nazyvaji cely (Cell pathway). Cela oblast je pak reprezentovana siti vzajemné
propojenych cel (Cell net). Hmotnost radionuklidu v jedné cele se mlze zménit jak difiznim
a/nebo advekénim transportem mezi sousednimi celami, tak radioaktivnim rozpadem
samotného radionuklidu, popfipadé i matefského radionuklidu pfitomného v cele. Zakladni
hmotnostni bilan¢ni rovnici i-té cely Ize zapsat ve tvaru (GoldSim 2014):

dm;.(
dt

i i, A i
= —my Ay + myA, A—’; + 20 £ (2.2.1)

kde index k oznaduje dcefiny a index p matefsky radionuklid, m}, [M] je hmotnost radionuklidu
Vv i-té cele, t [T] je Cas, Ay, [T"] jsou rozpadové konstanty a A4, [M/mol] jsou atomové

hmotnosti, £;¢ [M/T] oznaduije rychlost vtoku c-tym transportnim spojenim do i-té cely a NF' je
pocet transportnich cest z/do i-té cely. V pfipadé advektivniho transportniho spojeni je tok z i-
té do j-té cely definovan jako

fA; = qisjck (2.2.2)

kde q;-,; [L*T] je objemova rychlost kapalné faze a ct [M/ L% je koncentrace k-tého
radionuklidu v kapalné fazi i-té cely. Rychlost difuzniho toku z i-té do j-té cely je definovan jako

2 =D (ck —cl), (2.2.3)
kde D,i‘j [L3/T] je difuzni vodivost mezi i-tou a j-tou celou, ktera je vypoditana jako

pid — _AY
k = Ax; ij !

(2.2.4)
Dot DI

kde A%/[L?] je difuzni plocha, Ax;; [L] je difuzni délka v i-té, respektive j-t&, cele. D,/ [L/T]
oznacuje efektivni difuzni koeficient porézniho materialu v cele, ktery je roven D, = £GDy, kde
€ je porozita materialu a G je geometricky faktor (Poznamka: GoldSim oznacuje nespravné G
jako tortuositu t, pfiemz plati znamy vztah G = § /12, kde ¢ je konstriktivita).

Cela se chova jako idealni michany reaktor, ve kterém dojde k okamzité rovnovaze mezi
kapalnou a pevnou fazi. V pfipadé zanedbani limitl rozpustnosti je koncentrace c v kapalné
fazi vypocitana jako

(2.2.5)

kde Ké_k [L3/M] je distribuéni koeficient k-tého radionuklidu v i-té cele, jejichz hmotnost je M*
[M], V! [L®] oznaduje objem kapalné faze v i-té cele.
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Aby GoldSim fesil rovnice (2.2.1) pro celou sit’ cel, nejdfive identifikuje podsité cel vzajemné
propojenych transportem, a evoluci téchto podsiti feSi samostatné. Radionuklidy, které jsou
soucasti rozpadové fady, jsou taktéZ vzajemné propojeny. Proto GoldSim sestavi z rovnic
(2.2.1) pro kazdou rozpadovou fadu podsité cel samostatnou soustavu diferencialnich rovnic,
ktera mlze byt v maticovém tvaru zapsana jako

m’ = [D + T]m, (2.2.6)

kde m [M] oznaCuje vektor hmotnosti radionuklidd rozpadové fady, m’[M/T] je vektor rychlosti
zmén hmotnosti radionuklidi rozpadové fady, D [1/T] je matice obsahujici rozpadové a
pFiristkové koeficienty, T [1/T] je matice obsahuijici transportni koeficienty. GoldSim pouziva
pro soustavu diferencialnich rovnic (2.2.6) Eulerovu implicitni metodu (Press et al. 2007), ktera
pro ¢asovy krok At feSi (2.2.6) jako

m(t + At) = [I-DAt — TAt] m(¢), (2.2.7)

kde 1 oznacuje jednotkovou matici a operace ** maticovou inverzi. V pfipadé neuvazovani
limitd rozpustnosti je maticova rovnice (2.2.7) linearni. GoldSim pouziva pro jeji feSeni
upravenou verzi iterativnich metod z knihovny Iterative Methods Library IML++, version 1.2a,
ktera je dostupna nawebovych strankach the National Institute of Standards
http://math.nist.gov/iml++/ (GoldSim 2014).

Pro zvysSeni presnosti implicitni Eulerovy metody GoldSim automaticky déli ¢asovy krok
v zavislosti na uzivatelem zvolené pfesnosti vypoctu. Pfesnost vypocCtu (vysoka, stfedni, nizka)
je mozné nastavit v zalozce Contaminant Transport dialogového okna Model | Options. Je
nutné vSak poznamenat, Ze implicitni Eulerova metoda je stabilni, déleni ¢asovych kroku
poskytuje pouze presnéjsi feSeni (Press et al. 2007).

GoldSim poskytuje specialni element, tzv. CellNet Generator, pro automatizaci vytvareni sité
cel. CellNet Generator umozriuje vytvofit dvourozmérnou fadu cel reprezentujici pravouhlou
nebo valcovou oblast v€etné advektivnich nebo difuznich transportnich spojeni (Obr. 3).
Objem cel v pravouhlé siti cel je definovan pomoci soufadnic X, Y a tloustky. Soufadnice X a
Y mohou bud ekvidistantné délit celkovou délku a Sifku oblasti, nebo mohou byt zadany
uzivatelem. Objem cel ve valcové siti cel je definovan pomoci axialnich Z a radialnich R
soufadnic, a uhlu, ktery mize byt z intervalu (0°,360°] (Uhel 360° nalezi celému valci). Stejné
jako v pfipadé pravouhlé sité Z a R soufadnice mohou bud’ ekvidistantné délit celkovou délku
a polomér valcové oblasti, nebo mohou byt uZivatelem zadany.

A ,"‘ B R

T (B

Obr. 3 Schématické znazornéni pravouhlé (A) a valcové (B) geometrie sité cel. Pfevzato a upraveno
z (GoldSim 2014).
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Je mozné v ramci jedné sité cel modelovat zény s rGznymi vlastnostmi. K tomu je nejdfive
potfebné nadefinovat vlastnosti jednotlivych zén (napf. kapalnou a pevnou fazi, Darcyho
rychlost atd.) a potom pomoci grafického rozhrani zadat podoblast sité cel, kde se tato zéna
nachazi. Po zadani vSech vlastnosti modelované oblasti element CellNet Generator
vygeneruje sit cel. CellNet Generator umoznuje vytvorit sit cel o maximalnim poc¢tu 9801 cel
(99x99). P¥i vétSim poctu cel je nezbytné pro praci s modelem zvySit v operanim systému
Windows maximalni limit pro GDI objekty (alespori na hodnotu 50 000, maximalni mozna
hodnota je 65.536).

2.2.2 Metodika reSeni pomoci Pipe pathway

Vychozi volbou pro modelovani transportnich uloh kombinujici advekci s difuzi do matrice je
komponenta Pipe pathway, ktera pfedstavuje ,chromatografickou kolonu®, kdy kapalina vtéka
spolu se studovanymi latkami (kontaminanty, radionuklidy) na jedné strané komponenty,
proudi komponentou a vytéka na jejim konci. Casova zména koncentrace v mobilni zéné i-té

Fi

komponenty Pipe pathway, Ck [M/L3], je popsana parcialni diferencialni rovnici druhého fadu,

ktera mlze byt vyjadrena ve tvaru:

P'°D,, °5°% o°C}
Fsi FRlI( ax

0°C,___Q 9'C, dQ ¢

S <k , 2.2.8
at FS'FR az FS'FR! oz’ (228)

A FCl+

kde ¢leny v souctu na pravé strané reprezentuji, po fadé, advekci a disperzi (ve sméru osy 2),
radioaktivni rozpad, a difuzi a sorpci v kolImém sméru ke sténé trhliny v horninovém masivu

i
(oznaceno jako smér X). Qk [L3/T] je objemovy tok vody v mobilni zéné i-té komponenty Pipe

Foi
pathway, S [L?] oznaduje pficnou plochu (vzhledem k sméru toku) mobilni zény Pipe
i

F . _
pathway a Rk retardacni faktor k-tého radionuklidu, «'[L] oznaduje disperzi, P'[L] je

smaceny obvod Pipe pathway, GDW’k [L¥T] je difuzni koeficient k-tého radionuklidu ve volné

Gi
vodg, °5 je geometricky faktor a ®c porozita horniny, a nakonec Ck [M/L3®] oznaduje
koncentrace k-tého radionuklidu v horninovém masivu, jejiz evoluce se fidi rovnici

a°ci °D,,°s a°°ci °D,,°s 8°S' 8°C]

—_wk ok € _A°C! 229
at GRIL aXZ GslGRli ax ax j'k k ( )

kde prvni dva Cleny napravo odpovidaji difuzi se sorpci, a tfeti ¢len popisuje radioaktivni

Ggi G
rozpad. S [L] je difuzni plocha na jednotku délky a R|I< retardacni faktor, jehoz hodnota je
definovana jako

(]
‘%{g::l;%, (2.2.10)

G G

kde P[M/L3] je hustota horniny v suchém stavu a Ky [L3/M] rozdélovaci koeficient k-tého
radionuklidu v horniné. Komponenta Pipe pathway vyuzivd numerickou Laplaceovu
transformaci pro feSeni rovnic (2.2.8 a 2.2.9).

Uvnitf komponenty mize dochazet k nasledujicim procesim:
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e 1D advektivni proudéni,

e podélna disperze,

e podélna difuze,

e retardace,

e pfeména radionuklidd,

¢ vyména mezi mobilni a imobilni zénou (difuze do horninové matrice).

Komponenta je definovana nasledujicimi parametry:

e délka,

e pritocna plocha,

e smoceny obvod,

o disperze,

e pfFitomnost vrstvy, kde probiha difuze do horninové matrice,
e prutokem na vstupu a vystupu komponenty.

2.2.3 Vyznam frakce porozity v Goldsim

Program Goldsim vyuziva dale parametr frakce porozity. Ta vyjadfuje omezenou dostupnost
pord pro studovany kontaminant a je pocitana z porozity materialu a efektivni porozity. Frakce
porozity je dana vztahem:

D

f — f,m;s _ f.m,s _ f,m;s
"oty edgdy Di(s n,-t,-D;,’ (2.2.11)
*on, -t -d,;- '
df
kde:
d referencni difazni koeficient kontaminantu a nosného média f, [L%T™],

Dims efektivni difuzni koeficient kontaminantu s v mobilni z6né (tzn. D),

Dss difuzni koeficient kontaminantu s, v nosném médiu f, pfi nekone¢ném zfedéni, (pro
vodu totéZ co Dws), [L>T7,

dis relativni difuzni koeficient kontaminantu s, v nosném médiu f, pfi nekonecném zifedéni,
[-].

fns frakce porozity materialu m dostupna pro kontaminant s [-],

Nm porozita materialu m [-],

tm geometricky faktor materidlu m [-] , tn € (0;1> (GoldSim 2014) a je dan jako tfeti
odmocnina z porozity.
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2.3 ConnectFlow/NAPSAC

Program NAPSAC pro matematické modelovani proudéni a transportu v diskrétni puklinové
siti (koncept DFN) je soucasti programového baliku oznacovaného jako ConnectFlow (Hartley
1998; Wood 2018). ConnectFlow zahrnuje dva modelovaci programy NAMMU a NAPSAC.
NAMMU predstavuje aplikaci pracujici na zakladé konceptu ekvivalentniho kontinua (ECPM)
a NAPSAC pracuje s konceptem diskrétni puklinové sité (DFN). ConnectFlow také umoznuje
kombinovat simulace provedené programy NAMMU a NAPSAC, ¢imz se celkové vytvafi velmi
flexibilni aplikace umozrujici napojeni modelovani v puklinovém a pralinovém prostredi
v rliznych méfitcich. Modelovani je zaloZzeno na feSeni matematické formulace problému
numerickou metodou kone&nych prvkd. Pro matematické modelovani v ramci feSeného ukolu
byl na pracovisti PROGEO vyuzit program NAPSAC pro generovani mikropuklinovych DFN
siti a program NAMMU pro jejich upscaling a pfevod do spojitého prostfedi horninové matrice
v CPM.

Programy NAPSAC/NAMMU byly vyvijeny v poslednich 30 letech (dfive AEA Technology,
Serco Assurance, AMEC a v soucasnosti WOOD) a verifikovany na mezinarodni urovni (napf.
SKB, STRIPA mine, TRUE site atd.). Splfiuje mezinarodni standardy kvality ISO 9001 a TickIT.

NAPSAC umozriuje modelovani nasledujicich geologickych aspektd horninového prostredi:

e modelovani puklin v Siroké Skale rozsahu meéfitek, od modelovani heterogenni
samostatné pukliny po modelovani miliénd puklin v regionalnim rozsahu,

e generovani pravidelnych a nepravidelnych siti a strukturalnich grid pro charakterizaci
geologickych vlastnosti,

e generovani jednotlivych stochastickych puklin a puklinovych sad na zakladé riznych
geostatistickych pravdépodobnostnich distribu¢nich funkci,

o vloZeni deterministické pukliny nebo puklin do stochastické sady puklin,

e pouziti deterministické pukliny pro kontrolované generovani populaci stochastickych
puklin,

e stanoveni vzajemné korelace dvojic parametru, spojeni nékterych parametr do jedné
vlastnosti, napf. vztah délka-rozevreni,

e import ploSné nebo prostorové distribuce puklin z externich zdroji a datovych gridi na
zakladé parametrl jako je litologie, deformace nebo mocnost;

e dynamickou tvorbu puklin a analyzu sou¢asného napéti,

e simulace jakéhokoli rozsahu méfitka, od hodnot ziskanych z vrtného jadra az po
pozorovani v kontinentalnim méfitku.

Program NAPSAC umoziiuje:

e simulovat stacionarni nebo transientni tok v puklinové siti,

e realizovat stacionarni simulaci ve velmi velké puklinové siti diky efektivni vypocetni
numerické metodé,

e poditat plné spojity tenzor propustnosti véetné hlavnich hodnot a sméru, coz umozriuje
zmeény méfitka, analyzu zavislosti na méfitku a urCeni reprezentativniho elementarniho
objemu,

e pocitat porositu a velikost blok(l horninové matrice mezi puklinami,

e pocitat stacionarni i transientni pfitoky do tunelt a ddlnich dél,

e pocitat efekt hydromechanického ,parovani“ (vzajemné zavislosti parametrd —
coupling). Hydraulické rozevreni je zavislé na distribuci tlak(l zaloZené na analytickém
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popisu tlakového pole, které vznika v dusledku tihy horninového nadlozi nebo
radialniho namahani kolem tunelu,

e simulovat transport stopovace skrz sit' puklin pomoci stochastické particle tracking
metody, coz muze byt vyuzito pro vypoCet disperse rozpusténych latek
transportovanych podzemni vodou,

e simulovat transport hmoty pro kapalinu s proménlivou hustotou,

e simulovat nenasycené proudéni v puklinovém prostredi.

2.4 MT3DMS

MT3DMS (Zheng a Wang 1999; Zheng 2010), respektive MT3D-USGS (Bedekar et al. 2016a,
2016b) je modularni tfidimenzionalni transportni model vyvinuty v roce 1990 pro simulace
pohybu rozpusténych latek v hydrogeologickych podminkach spojitého porézniho prostredi —
koncept CPM. Puvodné byl tento program oznaCovany pouze jako MT3D (modular 3-D
transport model), béhem svého vyvoje byl ale rozSifen o fadu reak&nich bali¢kd pro simulace
transportu vicesloZkovych smési. Aktualni verze MT3DMS (MS oznacuje multi-species a Ize
v ni tedy simulovat také transport viceslozkovych roztokl a smési latek) je schopna simulovat
pohyb latek v podzemni vodé zpusobeny advekci, disperzi, difuzi a rdznymi chemickymi
reakcemi. Program byl pouzit feSiteli z PROGEO.

MT3DMS byl vyvinut pro pouziti s libovolnym modelem feSicim proudéni podzemni vody
pomoci metody kone¢nych rozdilu s blokové centralizovanou siti (napf. model MODFLOW).
Program MT3DMS je zaloZzen na piedpokladu, Ze zmény v koncentraénim poli nemaji
vyznamny vliv vypocCet proudového pole (tzn. tento program neni uréen pro vicefazové
proudéni latek s riznou hustotou). Po sestaveni a kalibraci hydraulického modelu (po vypoctu
proudového pole) je nutné pfipravit vstupni data transportniho modelu, které jsou nasledné
nacteny pfi simulaci transportu. Transport pomoci MT3DMS je tedy feSen nezavisle na vypoctu
a kalibraci modelu proudéni.

MT3DMS obsahuje tfi vypocCetni mechanismy feseni transportu v jednom kédu:

e standardni metodu kone¢nych diferenci,
e metodu particle-trackingu zaloZenou Euler-Lagrangeové metodé a
e TVD (total-variation-diminishing) metodu kone¢nych rozdilt vy§siho fadu.

MT3DMS Ize pouzit k simulaci zmén koncentrace rozpusténych latek v podzemni vodé
s ruznymi typy okrajovych podminek a externich zdroju ¢&i propadu. Program MT3DMS
umozfiuje FeSit Sifeni rozpusténého znecisténi (roztoku) zahrnutim vSech zakladnich
transportnich procest do feSenych rovnic:

e advekce — transport rozpusténé latky stejnou rychlosti, jakou se pohybuje proudici
podzemni voda popsany advekénim €élenem transportni rovnice,

o disperze (hydrodynamicka disperze) jako suma mechanické disperze a molekularni
difuze,

o zakladni chemické reakce - linearni nebo nelinearni rovnovazna sorpce,
nerovnovazna (rate-limited) sorpce, reakce prvniho fadu reprezentujici radioaktivni
rozpad nebo biodegradaci (sofistikované&jsi chemické reakce lze simulovat pomoci
specialnich bali¢kd, napf. RT3D),

e bodové nebo ploSné zdrojové a propadové Cleny (pfitok/odtok vody o definované
koncentraci, rozpousténi latek apod.),
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Program MT3DMS umozfiuje konceptualizovat transport rozpusténych latek v puklinovém
nebo silné heterogennim prostfedi pomoci systému slozeného ze dvou rozdilnych prostfedi
(dual-domain). Koncept dualniho prostfedi nahrazuje hodnotu efektivni porovitosti, ktera
charakterizuje nehomogenni porézni prostfedi ve vypocletni buhce, dvéma hodnotami
porovitosti zvlast pro mobilni (preferenéni zénu s dominantnim advekénim proudénim) a
imobilni doménu (malo propustnou matrici s dominantni difuzi). Pfechod latek mezi mobilni a
imobilni doménou je umoznéna pomoci koeficientu pfestupu hmoty (mass transfer coefficient).
Advekéné-difuzni model zalozeny na konceptu dualniho prostfedi mize byt pro modelovani
transportu v puklinovém prostfedi nebo silné heterogennim poréznim prostfedi vhodné;jsi nez
klasicky advekéné-disperzni model. Samoziejmé& za predpokladu, ze Ize vhodné
charakterizovat obé& hodnoty poérovitosti a koeficient pfestupu hmoty ve vypoc&etnich bufikach.
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3.1 Shrnuti zadani a vstupnich dat

Predmétem experimentu WPDE v podzemni laboratofi Onkalo ve Finsku je sledovani difuze
radionuklidd do horninové matrice pfi sou¢asném transportu advekci v pukling, ktera je
napodobena Stérbinou mezi sténou vrtu a vliozenym valcem (Obr. 4, Lofgren et al. 2015).
Mérena je pouze koncentrace v odtokové hadici (prinikova kfivka) bez rozbort vzork( horniny.

Modelova uloha navrzena v zadani koncepcné zjednodusuje experiment nasledovné (Obr. 5):

o Rovnomérny tok valcovou Stérbinou s predpokladem idealniho michani v radialnim
sméru, coz vede na osoveé symetrickou ulohu difuze do horniny.

e Hornina je v ramci rozliSenych bloki PGR a VGN (s odliSnymi parametry) homogenni.

o Pritokové a odtokové hadiCky jsou zahrnuty jako Casové zpozdéni, eventualné
s efektem disperze.

Hlavni vstupni parametry modelu jsou poérovitost horniny, efektivni difuzni koeficient v horniné
a koeficient difuze ve volné vodé kazdého radionuklidu a distribuéni koeficient linearni sorpce
kazdého radionuklidu a podélna disperzivita v pukliné. Pro chlor CI-36 byl experimentalné
ur€en kapacitni faktor, vyjadfujici pfedpokladanou aniontovou exkluzi (z toho vyplyva razny
zpUsob vstupu dat u jednotlivych softwar(l a FeSiteld). Data kompilovana ze zadavaci
dokumentace (Lofgren et al. 2015) a dalSi literatury jsou uvedena v Tab. 1 a jsou také soucasti
nize uvedené tabulky Tab. 7 rozSifené o intervaly neur€itosti v ¢asti 3.4. Porozity byly
odvozeny na zakladé Tabulky 2-8 v zadavaci dokumentaci (jako aritmeticky prdmér pro kazdy
z horninovych typl). Efektivni difuzivity pro oba horninové typy byly Castecné prevzaty
z Tabulky 2-9 zadavaci dokumentace (Lofgren et al., 2015). Hodnoty pro Na-22, Sr-85 a Ba-
133 nebyly v dokumentaci uvedeny. Jejich zdroje jsou rovnéz uvedeny v Tab. 1. Koeficienty
linearni sorpce byly pfevzaty z Tabulky 2-11 zadavaci dokumentace (Lofgren et al., 2015).

DalSimi parametry pak jsou Casoprostorova data experimentu, shrnutd v Tab. 2 a Tab. 3.
Konkrétni geometrie ve vztahu ke koncep&nimu modelu je pak rizna podle typu numerického
feSeni, fakticky se li§i rozmérem v radialnim sméru, tj. zasazenym objemem horniny.

Experiment probéhl ve dvou variantach (Tab. 2), WPDE-1 s rychlejSim proudénim a kratSi
dobou realizace, s tfemi radionuklidy, a WPDE-2 s pomalejSim proudénim a delSi dobou,
s 5 radionuklidy. Seznam radionuklidd s jejich injektovanym mnozstvim je v Tab. 4.

1.0m 1.905m 1.0m 56.5 mm

1.25mm

Packer

*

1,25 mm 1.25mm

Obr. 4 Schéma konfigurace experimentu WPDE, ktery je modelovani v kroku 9A (FeSeni popsano nize
v této zpréavé) (Lofgren et al, 2015).
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Obr. 5 Koncepcéni model transportu radionuklid( v experimentu WPDE pro Task 9A.

Tab. 1 Transportni parametry uvazované v matematickém modelu, které jsou spole¢né pro vSechny tfi
modely (vypocty v podkapitole 3.3). Koeficient difiize ve volné vodé (referencni) je v ostatnich modelech
Jiny a je uveden v pfislusnych kapitolach. Pro hodnoty neuvedené v zadani je citovan zdroj.

De De Objemova | Polocas
Ka VGN | KqPGR | VGN | PGR Pérovitost |Porovitost| hmotnost | rozpadu
Nuklid | [m%kg] | [m®%kg] |[m?%s] |[m?s]| Duw[m?s] | VGN [-] PGR [-] [kg/m?] [a]
1,83E- |5,70E-
H-3 0 0 13 13 2,30E-09 | 8.20E-03 | 5.00E-03 | 2.70E+03 | 1.23E+01
4,65E-13
(POSIVA-97- | 1,33E-
Na-22 | 1,30E-03 | 8,00E-04 07) 09 |S| 8.20E-03 | 5.00E-03 | 2.70E+03 | 2.60E+00
5,00E- | 5,00E-| 2,03E- |2.
CI-36 0 0 15 13 09 |&| 8.20E-03 | 5.00E-03 | 2.70E+03 | 3.01E+05
330E-13 | 7,91E- [
Sr-85 | 1,10E-03 | 1,10E-03 [(SKBR-99-13)| 09 || 8.20E-03 | 5.00E-03 | 2.70E+03 | 1.78E-01
1,47E-13 ©
(Widestrand et | 5,41E-
Ba-133| 6,00E-02 | 8,00E-02 al., 2007) 10 8.20E-03 | 5.00E-03 | 2.70E+03 | 1.05E+01
Rozliseni
V Cell modelu pod |V Cell modelu | RN jen pro | V Goldsim Cell modelu pod element | Flow123d
Pozna element Solid pod element | Goldsim- Solid nepouzito
mka Fluid Pipe

Tab. 2: Casové konstanty experiment(i a modelu transportu.

WPDE-1 WPDE-2
Doba experimentu (a simulace) | 8760 h (1 rok) | 17520 h (2 roky)
Délka vtlaceni 50 min 5h
Pratok tekutiny 20 pl/min 10 pl/min
Zpozdéni v pfivodni trubici 16 h 32h
Zpozdéni v odtokové trubici 17 h 34 h
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Tab. 3 Geometrie jednotlivych ¢asti transportni cesty (iseky horniny VGN2, PGR1, VGN1 jsou
uvedeny ve sméru transportu, tj. od vzdalenéjsiho konce vrtu k Gsti).

Odtokova Odtokova trubice
Privodni trubice do do sbérného
trubice VGN2 PGR1 VGN1 detektoru zarizeni
Délka
[m] 24,2 1,41 0,15 0,35 25,7 4.6
Plocha
toku
[m?] 7,85E-07 | 2,17E-04 | 2,17E-04 2,17E-04 7,85E-07 7,85E-07

Tab. 4 Injektovana aktivita radionuklidi v experimentech WPDE_1 a WPDE_2.

Radionuklid Aktivita WPDE 1 [Bq] Aktivita WPDE_2 [Bq]
H-3 1,71E+07 3,11E+07
Na-22 1,38E+06 2,04E+06
Cl-36 1,25E+06 5,09E+06
Sr-85 4,12E+06
Ba-133 2,46E+06

Pozadovanym vystupem vypoctl jsou pranikové krivky, tj. ¢asové prabéhy koncentraci
radioaktivnich stopovacl. Ty jsou vyjadfeny pro snadné&jSi porovnani jako tok aktivity
normovany celkovou injektovanou aktivitou (rozmér 1/Cas). Vedle toho jsou urdovany
rozmérové parametry grafu pranikové kfivky (vySky a pozice zvolenych bod(). Radioaktivni
rozpad nebyl sou€asti simulace (vyhodnocované hodnoty jsou dle zadani kompenzované).

Soucasti zadani (Lofgren et al. 2015) a dodanych Sablon tabulek pro vysledky byl vypocet
citlivosti a neurcitosti. Konkrétni vyznam pojmu ale nebyl nijak specifikovan a ponechan na
vlastni volbu fesitelim. Pro to byl mezi Ceskymi feSiteli rovnéz dohodnut do velké miry jednotny
postup (Cast 3.4).

Podrobné jsou pak metodika feSeni a porovnani vysledki mezi Ceskymi institucemi pro
jednotné zadané vstupy predmétem sekci 3.2 a 3.4.

3.2 Realizace modelového reseni

Spole¢né parametry pro modely byly uvedeny v pfedchozi kapitole. Nize jsou popsany
specifické zpUsoby pouziti téchto dat pro konkrétni software, pfipadné odchylky vyplyvajici
z koncepc&nich modelud, na nichz pouzité softwary jsou zalozeny. Pouziti jednotlivymi FeSiteli
bylo nasledovné: UJV — GS Pipe pathway, FJFI — GS Cell Net, TUL — Flow123d a PROGEO
— MT3D.

3.2.1 Reseni pomoci Goldsim Pipe pathway

Pro feSeni ulohy byla pouzita komponenta Pipe pathway ve vSech sledovanych €astech
systému, tedy jak pro simulaci proces horninovym prostfedim, tak pro pfivod stopovace od

35




Evidenc¢ni oznaceni:

SURAO Testovani transportnich modell s vyuzitim in-situ
zahraniénich experiment(i — Zavére¢na zprava SURAO TZ 481/2020

jeho zdroje do &asti vymezené obturatorem a nasledny odvod stopovace do sbérného zafizeni.
Pouze samotné shérné zafizeni je simulovano komponentou Cell pathway.

Transportni cesta stopovaCe byla rozdélena na nékolik Casti, kdy jednotlivé Casti se liSi
uvazovanymi transportnimi procesy (Obr. 6):

e pfivodni trubice,

e horninové prostfedi tvofené typem horniny VGN (rozdéleno na dvé ¢asti),
¢ horninové prostfedi tvofené typem horniny PGR,

e odtokova trubice do detektoru,

e odtokova trubice do shérného zafizeni.

Ve v8ech &astech transportni cesty bylo uvazovano advektivni proudéni. V ¢astech tvofené
horninovym prostfedim (€asti VGN1, VGN2 a PGR1) byly navic uvazovany transportni procesy
disperze a difuze do horninové matrice (Tab. 5). K procesu disperze muze dochazet i
v pfivodni a odtokovych trubicich, v prvnich vypoctech vsak tyto procesy uvazovany nebyly
z duvodu porovnani vysledku jednotlivych feSitell. Radionuklidy se tedy Sifi advekci pfivodni
trubici, jejich transport v ¢asti vymezené obturatorem probiha jednak dale vlivem advekce a
jednak vlivem disperze a molekularni difuze. Vlivem disperze nastava rozptyl koncentrace
radionuklid ve sméru proudéni a vlivem molekularni difize nastava difuze do horninové
matrice, kde je radionuklid zachytavan a nasledné na zakladé koncentracniho gradientu
uvolnovan zpét do proudového pole kapaliny ve §térbiné mezi sténou vrtu a obturatorem (Obr.
5). Poté jsou radionuklidy odvadény odtokovou trubici do trubice sméfujici ke sbérnému
zafizeni, transportnim procesem v téchto trubicich je jiz opét je advekce. Podélna disperze
byla uvazovana jako 1/10 méfitka ulohy, dale byla pfedepsana mocnost difuzni zény 1 m.
Geometrie jednotlivych ¢asti je uvedena v Tab. 3.

B ——— 5T — s — 5 —— & ——— (s ———> i : >

Inlet_tube WGEN2 PGR1 WGN1 Cutlet_tube_to_detector  Tube_to_sample_collection Sample_collection

Obr. 6 Rozdéleni transportni cesty do jednotlivych casti dle jejich geometrie a procesu v nich
uvazovanych.
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Tab. 5 Znazornéni transportnich procest uvazovanych v jednotlivych éastech transportni cesty.

Odtokova
Odtokova | trubice do
Cast Privodni trubice do | sbé&rného Sbé&rné
systému trubice VGN2 PGR1 VGN1 detektoru zafizeni zarizeni
Vyrovnavani
Advekce | Advekce Advekce Advekce Advekce Advekce koncentrace
Disperze | Disperze | Disperze
Uvazované Difize do | Difize do | Diftze do
procesy horninové | horninové | horninové
matrice matrice matrice

V matematickém modelu byly uvazovany nasledujici parametry transportnich procesa (Tab.
1):

- Kq jako parametr sorpce, byla uvazovana linearni sorp¢ni izoterma,

- De a Dy jako parametry difuze do horninové matrice, jsou zasadni pro vypocet
frakce porozity, tedy porozity, ktera se skute¢né podili na transportu radionuklidd
(kapitola 2.2.3),

- porozita jako parametr nutna k vypoctu frakce porozity a geometrického faktoru /
tortuozity,

- objemova hmotnost,

- polocas rozpadu.

Jako okrajova podminka byl pfedepsan prutok v pfivodni trubici a aktivita sledovanych
radionuklidd, jejichz hodnota se lisila dle simulovaného experimentu (Tab. 2, Tab. 4).

3.2.2 Reseni pomoci Goldsim Cell Net

Migraci stopovacl v experimentech WPDE1-2 Ize rozdélit na ¢ast, ve které dochazelo pouze
k transportu pomoci advekce s disperzi (transport pfivodnimi a odvodnimi PEEK hadi¢kami),
a Cast, kdy advekce s disperzi byla doprovazena difuzi se sorpci do horninového prostiedi
(transport Stérbinou v okoli horninového prostfedi a do horniny). | tento transport Ize modelovat
v GoldSim pomoci elementu Pipe pathway. Horninové prostfedi ovSem vykazuje heterogenitu,
ktera mUze ovlivnit pribéh transportu a samotna Pipe pathway je uréena spiSe pro modelovani
transportu v _homogennim prostfedi. Proto bylo navrZzeno otestovat model Stérbiny a
horninového prostfedi pomoci sité cel, kterd& umoziiuje modelovat pomérné jednoduchym
postupem heterogenity vlastnosti horninového prostfedi. Jednim zcill této prace bylo
otestovat, zda je mozné pomoci sité cel representovat zjednoduSeny model WPDE1-2
experimentu, ekvivalentni jednomu elementu Pipe pathway.
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== diffusion & sorption

: advection & dispersion

Obr. 7 Schématické znazornéni koncepéniho modelu WPDE1-2 experimenti v GoldSim — pomoci sité
cel pro horninu a $térbinu a dale dvou elementi Pipe pathway (Pipelnlet a PipeOutlet) pro privodni a
odvodni hadicky.

Obr. 7 schematicky znazorfiuje koncepéni model WPDE1-2 experimentl (Uplny popis
v pfedchozi sekci 3.1 a zpravé Lofgren et al, 2015). Pfivodni a odvodni PEEK hadicky, které
byly modelovany pomoci dvou Pipe pathway, jsou v modelu oznaceny jako Pipelnlet a
PipeOutlet. Jejich zakladni parametry jsou uvedeny v Tab. 3. Axialni disperze v téchto prvnich
je 1/10 délky, tedy 2,42 m, resp. 2,57 m. Stérbina a okolni hornina byly modelovany pomoci
sité cel s valcovou geometrii. Sit cel (Cell Net) byla rozdélena na tfi zony, dvé zény modeluji
VGN a PGR horniny a tfeti zéna Stérbinu s proudici syntetickou podzemni vodou. V Pipelnlet
a PipeOQutlet a v celach pfedstavujicich Stérbinu byl uvaZovan pouze transport pomoci
advekce s disperzi, v celach s horninou byl implementovan pouze difuzni transport v pérové
vodé horniny se sorpci na horninové prostfedi. Vysledky simulaci, tzv. pranikové kfivky, byly
ukladany a jsou ve zpravé presentovany pro vystup z PipeOultlet.

Injekce stopovace do privodni PEEK hadic¢ky byla modelovana pomoci elementu Selector.
Pokud byl ¢as simulace, v GoldSim oznaceny jako ETime, z intervalu [0;48,7] min (WPDE1)
popfipadé [0;300] min (WPDEZ2), byla vstupni rychlost (v GoldSim oznaceno jako Input Rate)
Pipelnlet nenulova, vypocitana jako: (celkova hmotnost stopovacde krat objemova rychlost
proudéni tekutiny v experimentu) /objem injekéni smyCky. V ostatnich ¢asech simulace byla
vstupni rychlost do elementu Pipelnlet nulova, coz odpovida konstantnimu pratoku syntetické
podzemni vody bez stopovacu.

Stérbina mezi horninou a inertnim materialem (na Obr. 7 oznaden jako dummy), stejné jako
okolni hornina byly modelovany pomoci sité cel. Byla zvolena sit cel s valcovou geometrii a
Uhlem 360°. Byly nadefinovany tfi zény, dvé zény reprezentovaly dva riizné typy horniny a treti
zbna predstavovala Stérbinu, kudy proudila syntetickd podzemni voda se stopovacdi. Obé
horniny byly modelovany pomoci elementu Solid, jehoZz parametry jsou uvedeny v tabulce
spole¢né pro vSechny modely (Tab. 1). Navic je zadan geometricky faktor, ktery odpovida GS
parametru ,Tortuosity“ a jeho hodnota byla nastavena na 1, protoZe se v GS pouZziva pouze k
prepoctu efektivni difuzivity na relativni difuzivitu. Pro nadefinovani rlznych efektivnich
difuznich koeficientd obou typd horninového materidlu bylo nezbytné vytvofit dva elementy
Fluid, jejichZz parametry jsou rovnéz uvedeny v Tab. 1. Axialni disperze toku vody ve $térbiné
byla zohledné&na zvySenim referenéniho difuzniho koeficientu elementu Fluid nalezejicimu
celam §térbiny, a to podle vztahu D, = D,, + «, v;, kde D, [L?/T] oznacuje referencni difuzni
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koeficient, a; [L] axialni disperzi toku a v, [L/T] rychlost toku. Za Dy byla pouZzita hodnota
2,3-10° m?%s pro vSechny radionuklidy (odpovida hodnoté v Pipe modelu pro HTO). VSechny
dllezité vstupni parametry modelu byly zadany pomoci elementu Spreadsheet, ktery
umoznuje dynamickou vymeénu dat s Microsoft Excel souborem.

Pfi implementaci modelu v GoldSim pomoci sité cel se ukazalo jako nezbytné optimalizovat
rozvrstveni a pocCet Z a R soufadnic sité cel tak, aby diskretizace $térbiny a horniny nevnasela
do vysledkl vyznamnou numerickou chybu. Prvni vypocdty totiz ukazaly, ze pfili§ hruba sit cel
v okoli Stérbiny vede k nespravnym vysledkim pro sorbujici radionuklidy (napf. Na-22).
Prvotni vyhodnoceni a porovnani mj. s analytickym feSenim bylo soucasti pribézné zpravy
(Hokr et al., 2015). V této zpravé jsou prezentovany vysledky s optimalizovanou siti.

3.2.3 Reseni ve Flow123d

Geometrie se sklada z 2D pukliny a 3D horniny (rozdélené do tfi ¢asti dle specifikaci v Easti
3.1). Vétsi mira heterogenity horninové matrice nebyla dle zadavaci dokumentace pfi slepé
predikci pfipustna. Geometrie je zobrazena na Obr. 8. Mocnost horniny je ve vychozi verzi 0,1
m (v dalSich variantach byla zvySovana). Diskretizace geometrie je znazornéna na Obr. 9 a
Obr. 10. Sit ma 720 2D elementd reprezentujicich puklinu a 12096 3D elementu
reprezentujicich horninu. Puklinu obklopuji dvé tenké vrstvy elementd matrice. Jejich
pritomnost vyznamné zpresnuje vysledky modelu pro sorbujici stopovace (viz dale).

Parametry modelu proudéni byly spocteny (pfipadné zvoleny) tak, aby vysledna rychlost
proudéni odpovidala pratokim v experimentu (20 ul/min pro WPDE-1 a 10 pl/min pro WPDE-
2) a aby vyhovely popisu v zadavaci dokumentaci (permeabilita horninové matrice v fadu 1e-
19 m?). Jsou uvedeny v Tab. 6.

e
Obr. 8: Geometrie modelu WPDE pro slepou predikci. Cervené &ast predstavuje Zilkovanou rulu (VGN)
a zelena Cast predstavuje pegmatitovou Zulu (PGR).
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Obr. 10 Vypocetni sit WPDE pro slepou predikci— fez. Dvé tenké vrstvy element( matrice kolem pukliny.

Tab. 6: Parametry modelu proudéni.

WPDE-1 WPDE-2
Hydraulicka vodivost pukliny 1,28 m/s 1,28 m/s
Hydraulicka vodivost horniny 9,81e-13 m/s 9,81le-13 m/s
Okrajova podminka v x=0 m Dirichlet ® =0 m Dirichlet ® =0 m
Okrajova podminka v x=1,905 m Neumann Neumann

(odpovida prutoku dle specifikace

. g=-1,536e-6 m/s g=- 0,768e-6 m/s
experimentu)

Neumann Neumann

Zbylé okrajové podminky nulovy tok nulovy tok
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Hydraulicka vodivost pukliny byla spoétena z jejiho rozevieni pomoci kubického zakona:

_ P9 .,

K = Tou 2 b?,
kde b je rozevieni pukliny [m], o je hustota vody [kg/m?], g je tihové zrychleni [m/s?] a u je
dynamicka viskozita vody [N's'm]. Hydraulicka vodivost horninové matrice byla spoctena ze

znamé hodnoty permeability k [m?] jako:

K= Ku

u
Hodnota Neumannovy okrajové podminky na vtokové Casti hranice byla spoctena jako podil
pozadovaného toku puklinou a plochy jejiho fezu (spoctené jako plocha mezikruzi). V pouzité
verzi SW Flow123d je tok uvazovan vzdy ve sméru jednotkové vnéjSi normaly, proto je
u hodnoty vtoku zaporné znameénko.

Simulovan byl transport tfi (WPDE-1) respektive péti (WPDE-2) stopovacl. V zadavaci
dokumentaci je u kazdého z experimentl pro kazdy ze stopovacll uvedena injektovana aktivita
[Bq]. Dale byl znam objem roztoku, ve kterém byly stopovacée rozpustény (1 ml pro WPDE-1,
3 ml pro WPDE-2). Jelikoz ve Flowl123d je transportovanou kvantitou nikoli aktivita ale
hmotnost, bylo nejprve tfeba provést pfepocCet aktivity na hmotnost [g] jejim vydélenim
specifickou aktivitou a [Bg/q]:

_ ln(Z)'NA
B T1/2-M’

kde Na je Avogadrova konstanta, Ti» je poloCas rozpadu [s] (tabelovany v zadavaci
dokumentaci) a M je molarni hmotnost [g/mol].

Okrajové podminky transportu byly pfedepsany na vtokové ¢asti pukliny tak, aby injektovana
mnozstvi odpovidala zadani.

Doba trvani injektaze byla spo¢tena ze znamych kvantit (objem roztoku se stopovaci a rychlost
toku). Cas nula simulaéni periody je v okamziku, kdy zapog&alo vtladeni stopovadil. Pred
vstupem do experimentalni sekce (pukliny) musel roztok projit PEEK potrubim o znamé délce
a vnitfnim praméru, ze kterych byla spo¢tena doba zpozdéni. V modelu, ktery zahrnuje jen
samotnou experimentalni sekci, je tak okrajova podminka sepnuta az v ¢ase odpovidajicim
tomuto zpozdéni. K analogickému zpozdéni dochazi rovnéz pfi vystupu z experimentalni
sekce, v tomto pfipadé je o jeho hodnotu posunuta ¢asova osa vystupl modelu (prunikové
kfivky), aby byly srovnatelné s experimentdlné zméfenymi daty. JelikoZz ani pfivodni ani
odvodni potrubi nejsou explicitné modelovany, je v simulaci zanedbana pfipadna disperze v
nich.

Po ukoncéeni injektaZze byla okrajova podminka transportu pfepnuta na Dirichletovu OKP
nulové koncentrace. Casové konstanty simulace jsou uvedeny v Tab. 2.

Materidlové parametry modelu (koeficienty v rovnicich) jsou uvedeny ve spole¢né tabulce
s Goldsim modely Tab. 1. Navic je zadana hodnota porozity 1 pro elementy pukliny (volny
prostor) a niz§i hodnoty pro CI-36 jako ekvivalent aniontové exkluze na zakladé méfenych dat
kapacitniho faktoru (Lofgren et al, 2015), 1,75-10* pro VGN a 0,013 pro PGR.

JelikoZ je rychlost proudéni podzemni vody v horninové matrici zanedbatelnd, je
hydrodynamicka disperze uvazovana pouze v pukliné. Koeficient podélné disperzivity je
uvazovan jako 10 % charakteristické délky (a. = 0,19 m), koeficient pficné disperzivity jako
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desetina podélné (ar = 0,019 m). Jedna se o jediny parametr modelu, jehoZz hodnota nema
oporu v méfenych datech, nejistota jeho zadani je tak velka. V pukliné byla uvazovana
efektivni difuzivita 10° m?/s stejna pro vSechny stopovace (nebyla zadana, zvolena hodnota
je odli$na od modell Goldsim, v poméru k disperzi nema vliv).

Koeficienty linearni sorpce pouzité v simulaci jsou uvedené v Tab. 1. V pukliné neni sorpce
uvazovana. Hustota horniny byla nastavena na 2 700 kg/m? a hustota vody na 1 000 kg/m?.

Veskeré popsané simulace ulohy 9A byly realizovany pomoci SW Flow123d ve verzi 1.8.3.

Vysledky vSech tfi sorbujicich stopovacl vypadaly pfi prvnich simulacich vyrazné jinak, nez je
nize prezentovano, prunikové kfivky vykazovaly daleko vySSi retardaci. Diky srovnani vysledku
simulaci s vysledky ostatnich tymu zucastnénych v GWFTS byla tato nesrovnalost odhalena
a po ovéfeni spravnosti matematicko-fyzikalniho modelu a jeho vstupl vysvétlena vlivem
diskretizace vypocetni domény v blizkosti pukliny. Diskretizace byla nasledné upravena
pfidanim dvou tenkych vrstev elementd v horninové matrici bezprostfedné sousedici
s puklinou. Tato Uprava dramaticky vylepSila shodu vystupld modelu Flow123d s vystupy
ostatnich feSitelu s tim, Ze pro nejsilngji sorbujici stopovac (baryum) jsou vysledky stale mirné
odlidné. | v pfipadé barya by 8lo shodu s ostatnimi vylep3it daldimi Upravami vypocetni sité,
nicméné ve fazi slepé predikce to nebylo ucelné. Vliv jemnosti vypocetni sité na vysledky barya
tak je diskutovan dale v textu v ¢asti zabyvajici se shodou s méfenymi pranikovymi kfivkami.

3.2.4 Res$eni v MODFLOW/MT3D

Simulace ulohy WPDE v programech MODFLOW2000 a MT3DMS (v5.3) byla provedena
PROGEO pro vybrané varianty nad ramec puvodné planovaného feseni. Zakladni konfigurace
modelu, tj. rozdéleni modelové domény na puklinu a horninoveé typy, zadavané hydraulické a
transportni parametry, okrajové podminky atd., byly pfevzaty ze spoleCného zadani. Variantné
byl FeSen vliv disperze, variability rozevieni pukliny a diskretizace (velikosti vypoc&etni buriky)
na vysledky modelu.

Zadana uloha je feSena analogicky jako 2D osové symetricky problém. Modelova doména je
tvofena pravouhlou siti vypo&etnich bunék a ma velikost 1,9 m x 0,2 m (1,9 m odpovida délce
otevieného useku vrtu a 0,2 m je zadana mocnost horninové matrice). Délka vypocetnich
bun&k ve sméru osy vrtu je konstantni 10 mm (celkem 190 sloupct). Sitka prvni Fady
vypodetnich bunék reprezentujicich puklinu je 1,25mm. Sitka vypogetnich bunék
reprezentujicich horninovou matrici se ve sméru od pukliny do horniny postupné zvétsSuje
z 1 mm na 20 mm (celkem 42 fad). Geometrie modelu a velikost vypo&etnich bunék je patrna
z Obr. 11.

Programy MODFLOW/MT3DMS umoziuiji fesit pouze 3D ulohy v kartézskych soufadnicich,
tji. je nutné zadat také mocnost modelové vrstvy. Osova symetrie ulohy je proto zadana
zpusobem, kdy se smérem od pukliny do horniny zvétSuje mocnost vypocetnich bunék
(tloustka bunék ve sméru osy z) tak, aby odpovidala obvodu kruznice v dané vzdalenosti od
oSy vrtu.

Simulace ulohy probiha ve dvou krocich — nejprve je programem MODFLOW spodten ustaleny
model proudéni a je uloZeno rychlostni pole (objemové toky mezi vypoc€etnimi burikami).
V dalSim kroku je programem MT3DMS spocten transientni transportni model s konstantnim
C¢asovym krokem 100 s.
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Obr. 11 Geometrie a diskretizace modelu

Vstupni modelové hodnoty hydraulickych a transportnich parametrd pro jednotlivé stopovace
HTO, CI-36 a Na-22, pro PUKLINU a pro horninové typy VGN1, PGR a VGN2 zadané
v zakladnich srovnavacich variantach (varQO) odpovidaji jednotnému zadani tak, aby umoznily
pfimé porovnani modelovych vysledkl realizovanych v rdznych softwarech. V ramci dalSich
variantnich simulaci byly modifikovany nékteré vstupni hodnoty parametrl s cilem ovéfit
citlivost modelového feSeni na zménu zadavanych parametru (¢ast 3.6.3).

Soucasti matematického modelu nebyl pohyb stopovadu pfivodnimi a odvodnimi hadi¢kami.
Pro experiment WPDE-1 byla proto pfi¢tena doba prichodu hadickami 32 hod do
prezentovanych vysledku (grafu a tabulek).

3.3 Porovnani prunikovych krivek

Porovnani prezentované v této Casti je pro aktualizované vypo€ty po prvnim porovnani a
diskusich na kontrolnich dnech smeéfujicich k vyjasnéni nékterych drobnych rozdild
v zadavanych parametrech. Obsahuje data zaslana jako finalni koordinatorovi Task 9A
v pfedepsanych Sablonach v ¢ervnu 2016.

Prinikové kfivky jsou vykresleny pro kazdy radionuklid v obou experimentech, vzdy ve
dvojicich v log-log osach a v linearnich osach, v prvnim pfipadé je dobfe porovnatelna
poklesova &ast kfivky, kde se projevuiji vlastnosti horninové matrice, v druhém pfipadé je pak
presnégji vidét tvar a hodnota maxima piku (kromé sekundarniho vlivu sorpce je fizeno hlavné
disperzi v pukling). Obrazky Obr. 12 az Obr. 19 jsou v pofadi HTO, Na-22 a CI-36 pro WPDE-
1 a HTO, Na-22, CI-36, Sr-85 a Ba-133 pro WPDE-2. Modely jsou oznaceny zkratkami: F123
je Flow123d (feSeno TUL), GS je GoldSim, varianta Pipe (element ,Pipe Pathway“, feSena
UJV) a varianta Cell (sit elementt ,Cell*, fe§ena FJF1) a MT3D (feSeno PROGEO).
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Viditelny je rozdil velikosti piku F123 proti obéma variantam GS u Na-22 a Sr-85 u WPDE-2 (u
WPDE-1 je ale pro obdobné Na-22 nepatrny), coz mize byt pozlstatek efektu diskretizace
pozorovaného u sorbujicich radionuklidd, kde bez zjemnéni sité vychazely vysledky vyrazné
odlisné. Pravdépodobné obdobny efekt je pozorovatelny u kfivky Na-22 (WPDE-1) spoctené
MT3D, ktera je i pfes provedené zjemneéni odliSna. TaktéZz neodstranéna zUstala neshoda
kifivky Ba-133 spoctené F123. Vlivy diskretizace jsou podrobné&ji komentovany pro MT3D
v ¢asti 3.6.3 a byly analyzovany detailnéji v pribézné zpravé (Hokr et al., 2015). Da se Fici, ze
jde o vSeobecny jev, nesouvisejici s konkrétnim softwarem nebo numerickou metodou,
protoZe i v pfipadé GS-cell bylo nutné provést upravy sité v pfipadé Ba-133; navic tim
ziskavame indicii o ,konvergenci“, na zakladé niz |ze kfivky GS povazovat za ty spravné. U
kifivek GS-Pipe je rozdilnad poklesova Cast kfivek HTO a CI-36 (nesorbujicich) coz je dano
zpUsobem interpretace frakce poérovitosti a geometrického faktoru (tortuozity) — ¢ast 2.2.3.
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Obr. 12 Porovnani vypoctenych prianikovych kfivek WPDE-1 jednotlivymi modely pro HTO.
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Obr. 13 Porovnani vypoctenych prinikovych kfivek WPDE-1 jednotlivymi modely pro Na-22.
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Obr. 14 Porovnani vypoctenych prinikovych kfivek WPDE-1 jednotlivymi modely pro ClI-36.
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Obr. 15 Porovnani vypoctenych prinikovych kfivek WPDE-2 jednotlivymi modely pro HTO.
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Obr. 16 Porovnani vypoctenych prinikovych kfivek WPDE-2 jednotlivymi modely pro Na-22.
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Obr. 17 Porovnani vypoctenych prinikovych kfivek WPDE-2 jednotlivymi modely pro CI-36.

46




SURAO

Testovani transportnich modell s vyuzitim in-situ
zahraniénich experiment(i — Zavére¢na zprava

Evidenc¢ni oznaceni:

SURAO TZ 481/2020

1E+0 T (h] . A]
cas [h
1E-1 20 200 2000 20000
= 1E-2
=2
=1E-3
Ziea N\
= / N
21ES ¥
z /
® 1E-6
S /
E 1E-7 / GS-pipe
[=]
S 1E-8 I GS-cell
1E-9 l F123
1E-10

6E-4

5E-4

4E-4

3E-4

2E-4

normovany tok [Bq/h/Bq]

1E-4

N\

a\
[
/

——GS-pipe

Obr. 18 Porovnani vypoctenych pranikovych kiivek WPDE-2 jednotlivymi modely pro Sr-85.
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Obr. 19 Porovnani vypoctenych prianikovych kfivek WPDE-2 jednotlivymi modely pro Ba-133.

3.4 Vypoéty a porovnani citlivosti

V zadani (Lofgren et al. 2015) byla jmenovité uvedena problematika citlivosti a neurcitosti, ale
bez konkrétni specifikace. Pojmy jsou cCasto pouzivany v rizném kontextu s rdznym
vyznamem. PFi zpracovani jsme vychazeli s téchto uvah:

e Jako ucel zadani lze povazovat pfipravu na budouci vyhodnoceni méfenych dat, tj.
odhad jaké parametry mohou byt ze shody modelu a méfeni odhadovany, resp. zda
rozdil modelu a dat je spiSe zplsoben nepfesnou hodnotou parametru (méfeni pada

do mezi neurcitosti vysledkd modelu) nebo chybnym modelem, tj.

s nékterymi

nespravnymi predpoklady nebo zjednodusenim (méfeni pada mimo meze neurcitosti)
e Vypocet s neurCitosti byl nepfimo definovan formatem pozadované tabulky pro
vystupy, tj. vypocet hornich a dolnich mezi (upper/lower prediction).
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e Jako podklad pro neurcitost parametrl byly pouzity smérodatné odchylky uvadéné
spolu s méfenymi daty v literatufe. Konkrétni reference jsou uvedeny v Tab. 7.
V nékterych pfipadech bylo nutné hodnoty upravit vlastnim odhadem, aby vypocet
daval smysl (rozptyl vétSi nez hodnota).

o Pojem ,citlivosti“ mohl byt minén jako podklad pro neurditost pro jednotlivé parametry,
ale také pfimo jako Ciselna hodnota. Pro druhy pfipad byly provedeny vypocty
metodikou uvedenou v nasledujici ¢asti 3.4.1

o Postupem ve vySe uvedeném bodé byl ziskan dil¢i podklad pro hodnoceni shody dat
s méfenim bez nutnosti vyhodnocovat plnohodnotné meze neurcitosti (vypocCetné
naro¢né) a je mozné porovnat, zda vliv parametru je u jednotlivych modell/softwar(
obdobny, coz ma vyznam zejména v pfipadé rozdili mezi vysledky — je mozné
posoudit, zda rozdil je v mezich nebo mimo meze vlivu parametru.

o Korektni vypocet neurcitosti vyzaduje vypocet se vS§emi kombinacemi zmén parametrd,
tji. pro N parametr(l 2V vypoctd. Vzhledem k tomu, Ze fada parametrd ma minimalini
efekt, mj. v8echny pro horniny PGR, proved| tym FJFI takovy vypocet pro 3 parametry:
porovitost a difuzni koeficient horniny VGN a bud pro disperzivitu pro nesorbujici
stopovace nebo sorpéni koeficient pro sorbujici stopovace.

3.4.1 Metodika vypoctu citlivosti

Citlivosti jako hodnotou rozumime pomér mezi zménou vysledku modelu a zménou parametru,
derivaci pfislusné funkce vyjadfujici zavislost zvoleného vysledku modelu (napf. bodové nebo
integralni hodnoty) na parametrech. Aproximovat je mozné béznymi diferenénimi vzorci a
pouzitim vypoCtu modelu s perturbovanymi parametry. V naSem pfipadé uvazovani mezi
intervalu nejistot parametrd pfirozené nejde o aproximaci derivace, ale vyuzivame stejny
princip pro vzajemné kvantitativni porovnani vlivu parametri mezi sebou.

Aby byly hodnoty nezavislé na jednotkach a méfitku rdznych veli€in, uvazujeme dale
normalizaci hodnotou vysledku i parametru. Pouzity vzorec tedy je

_ (l_(%» _Yniby
()

kde y(b) je funkce vyjadfujici zavislost vysledku modelu y na hodnoté& parametru b, hodnoty
oznacené indexem 1 pak maji vyznam referen¢ni hodnoty a hodnoty s indexem 2 vyjadfuji
zménénou hodnoty, tj. v naSem pfipadé jednu z mezi nejistot. Vzorec je stejnym zpusobem
pouZzit pro horni i dolni mez, vysledek je pfirozené vlivem ,neinfinitezimalniho® intervalu i
vyrazné odlisny.

(2.1)

Jako vysledky modelu (skalarni kritéria) jsou zvoleny hodnoty, které jsou voleny na stejném
principu jako v zadani 9A, nasledovné:

¢ Hodnota maxima koncentrace v prunikové kfivce [kg/h/kg]

o Cas dosazeni maxima koncentrace [h]

o Sitka piku pranikové kfivky definovana jako ¢asovy Usek mezi hodnotou 50% maxima
v ristové Casti a v poklesové ¢asti [h]

Zminéné hodnoty jsou ziskany postprocesingem vysledkd modelu. Ty maji diskrétni podobu,
tj. jednotlivé Casové kroky. Hodnoty jsou tak urCeny s pfesnosti na jeden krok cCasové
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diskretizace, cozZ je bud 1 h nebo 8 h. V druhém pfipadé pak je Casto vysledkem ,nulova
citlivost®, kdy poloha hodnoty na kfivce zUstane ve stejném ¢asovém kroku.

Zvolené meze parametrl jsou uvedeny v Tab. 7. Referenéni hodnoty jsou identické, jako byly
uvazovany pro porovnani v pfedchozi kapitole 3.3. Hodnota ,pérovitost CI-36“ je chapana jako
dostupna poérovitost (s uvazenim aniontové exkluze), uréena z experimentl jako kapacitni
faktor. Meze jsou ve vétsiné pfipadl voleny dle uvedenych smérodatnych odchylek méfeni.
V pripadé porovitosti VGN pro CI-36 byla dolni mez volena cca polovina hodnoty misto
smérodatné odchylky, ktera je vétdi nez hodnota.

Tab. 7 Hodnoty mezi parametrt pro vypocty citlivosti a nejistot. ZD oznacuje zadavaci dokumentaci, tj.
zpravu (Lofgren et al. 2015).

Parametr Reference | Minimum | Maximum Zdroj
Podélna disperzivita [m] 0,19 0,1 0,28 Uréeno GWFTS
Pdrovitost VGN [-] 0,0082 0,0011 0,03 Tab 2-8 ZD
Pdrovitost PGR [-] 0,005 0,0026 0,0077 Tab 2-8 ZD

Porovitost VGN [] CI-36 | 0,000175 | 0,0001 0,0006 Tab 2-9 ZD
Pérovitost PGR [] CI-36 0,013 0,011 0,015 Tab 2-9 ZD
Ka Na-22 VGN [m®/kg] 0,0013 0,001 0,0016 Tab 2-11 7D
Ka Na-22 PGR [m3/kg] 0,0008 0,0005 0,0011 Tab 2-11 ZD
Kq Sr-85 VGN [m®/kg] 0,0011 0,0008 0,0014 Tab 2-11 ZD
Kq Sr-85 PGR [m®/kg] 0,0011 0,0008 0,0014 Tab 2-11 ZD
Ky Ba-133 VGN [m?/kg] 0,06 0,04 0,08 Tab 2-11 ZD
K4 Ba-133 PGR [m?/kg] 0,08 0,06 0,1 Tab 2-11 ZD
De HTO VGN [m?/s] 1,83E-13 | 1,2E-13 2,8E-13 Tab 2-9 ZD
De HTO PGR [m?/s] 5,7E-13 5,1E-13 | 6,3E-13 Tab 2-9 ZD
De Na-22 VGN [m?/s] 4,65E-13 | 3,7E-13 | 5,6E-13 Posiva 97-07
De Na-22 PGR [m?/s] 4,65E-13 | 3,7E-13 5,6E-13 Posiva 97-07
De CI-36 VGN [m?/s] 5E-15 2E-15 8E-15 Tab 2-9 ZD
De CI-36 PGR [m?s] 5E-13 AE-13 6E-13 Tab 2-9 ZD
De Sr-85 VGN [m?/s] 3,3E-13 2,5E-13 | 4,1E-13 SKB R-99-13
De Sr-85 PGR [m?/s] 3,3E-13 2,5E-13 | 4,1E-13 SKB R-99-13
De Ba-133 VGN [m?/s] 1,47E-13 | 1,17E-13 | 1,77E-13 | Widestrand et al., 2007
De Ba-133 PGR [m?/s] 1,47E-13 | 1,17E-13 | 1,77E-13 | Widestrand et al., 2007

3.4.2 Vysledky

Porovnani hodnot citlivosti pro jednotliva kritéria a parametry je prezentovano v tabulkach Tab.
8 az Tab. 12. Ty maji pro pét vyhodnocovanych radionuklid jednotnou formu az na chybéjici
sorp¢ni koeficienty u HTO a CI-36. V horni ¢asti tabulky jsou vZdy samotné spoctené hodnoty
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modelu (kvantitativni kritéria charakterizujici prinikovou kfivku) a v dolni &asti stejné
uspofadané hodnoty citlivosti uréené dle vztahu (2.1).

Porovnani zaroven dopliuje grafy prunikovych kfivek v ¢asti 3.3 — u velké ¢asti hodnot kritérii
vidime fadovou shodu odpovidajici optické shodé grafli. Naopak je pozorovatelny rozdil u
odli$nych pranikovych kfivek Ba-133 z programu Flow123d pfi pfiblizné shodé obou variant
GoldSim. V pfipadé konzistentnich hodnot jsou zarover vétSinou odpovidajici i citlivosti, kde
ale jsou dva specifické pfipady

e V pfipadé malych citlivosti je nékdy nulova hodnota u jednoho programu proti nenulové
u druhého programu. To je zplUsobené vySe zminénou metodikou s diskrétnimi
C¢asovymi kroky a praveé proto, ze jde o citlivost na hranici rozliSeni, nema prakticky
smysl se tim zabyvat.

e V pfipadé vlivu disperze se objevuje anomalie od obvyklého efektu vySSi disperze na

radionuklidd, pfedevsim u obou variant GoldSim.

Standardni efekt disperze odpovida zaporné citlivosti u polohy a velikosti piku u min i max
(snizeni hodnoty pfi vySsi disperzi resp. zvySeni hodnoty pfi nizsi disperzi) a je takto vidét
jednotné u vSech softwarl v pfipadé HTO a CI-36, pro prvni pfipad je zaroven demonstrovano
na grafech na Obr. 20. V pfipadé Na-22 a Sr-85 velmi podobné v obou variantach GoldSim je
pro referencni pfipad minimum velikosti piku a ob& zmény disperze vedou k jeho rlstu, .
citlivosti na min a max maji opaéné znaménko. V pripadé Flow123d efekt neni v této podobé,
ale Ize pozorovat nesymetrii citlivosti pro min a max disperze, orientovanou smérem Kk jevu
pozorovaného u GoldSim. Pro Na-22 je to demonstrovano na grafu na Obr. 21. Pro pfipad Ba-
133 se trend zavislosti spo¢teny GoldSim plné obraci: narlst piku pfi vySSi disperzi a pokles
pFi nizsi.

Nemonotonie zavislosti je netypicka a samotna identifikace minima je neCekana ,nahoda“. Na
druhou stranu se neda fFici, ze by Slo jako celek o nahodny efekt, protoze se projevuje
konzistentné — mirné sorbujici radionuklidy jako pfechod mezi nesorbujicimi a vice sorbujicim
a také stejné orientovany efekt u vice rliznych numerickych schémat.

Dalsi citlivosti u nesorbujicich radionuklidi jsou zanedbatelné, efekt poérovitosti je na
poklesovou €ast kfivky (poloha pfimky v log-log osach), ktera neni postizena kritérii (Obr. 22).
Viditelny efekt na grafech i hodnotach je v pfipadé difuze a sorpce u sorbujicich radionuklidd,
které se projevuji hlavné na velikost piku, pomérné konzistentné mezi rlznymi pfipady. |
v pfipadé odliSnych kfivek mezi Flow123d a GoldSim u baria Ize trend ovlivnéni parametrem
povazovat za podobny (Obr. 23).
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Obr. 20 Citlivost prunikovych kiivek HTO ve WPDE-2 na disperzi (min/max dle Tab. 7) s porovnanim tfi
vypoctu.
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Obr. 21 Citlivost prinikovych kfivek Na-22 ve WPDE-2 na disperzi (min/max dle Tab. 7) s porovnanim

tfi vypocta.
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Obr. 22 Citlivost prinikovych kfivek HTO ve WPDE-2 na pérovitost (min/max dle Tab. 7) s porovnanim
tri vypocta.
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Obr. 23 Citlivost pranikovych kfivek Ba-133 ve WPDE-2 na efektivni difizni koeficient (D) a koeficient
sorpce (K) (min/max dle Tab. 7) s porovnanim tfi vypocta.
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Tab. 8 Vysledky vyhodnoceni citlivosti kritérii pranikové kfivky na parametry modelu pro HTO.

HTO Poloha maxima [h] Sitka piku [h] Hodnota maxima [1/h]
parametr GS-pipe| F123d | GS-cell |GS-pipe| F123d | GS-cell |GS-pipe| F123d | GS-cell
referenéni 581 602 594 560 576 568 |1.59E-3|1.59E-3|1.53E-3
disperze max 518 554 543 596 624 606 |1.46E-3|1.45E-3[1.41E-3
disperze min 657 674 657 467 496 486 |1.96E-3[1.94E-3|1.82E-3
gDe VGN max 582 610 594 562 576 571 |1.58E-3|1.56E-3|1.51E-3
%’De VGN min 581 602 593 559 576 565 |1.60E-3|1.60E-3|1.55E-3
%De PGR max 581 602 594 560 576 568 [1.59E-3|1.59E-3|1.53E-3
'§De PGR min 581 602 594 560 576 568 [1.59E-3|1.59E-3|1.53E-3
Iporo VGN max 581 610 597 560 584 580 [1.60E-3|1.54E-3|1.46E-3
poro VGN min 581 602 591 562 576 560 |[1.59E-3|1.63E-3|1.58E-3
poro PGR max 581 602 594 560 576 568 [1.59E-3|1.59E-3|1.53E-3
poro PGR min 581 602 593 560 576 567 [1.59E-3|1.59E-3|1.53E-3
disperze max -23E-1[-1.7E-1|-1.8E-1|14E-1 [ 1.8E-1 | 14E-1 |-1.8E-1[-1.9E-1 |-1.6E-1
disperze min -2.8E-1[-2.5E-1|-2.2E-1| 3.5E-1 [ 2.9E-1 | 3.0E-1 |-4.8E-1[-4.7E-1 | -4.0E-1
%De VGN max 3.2E-3 | 2.5E-2 | 0.0E+0 | 6.7E-3 | 0.0E+0 | 1.0E-2 | -1.0E-2 | -2.6E-2 [-2.7E-2
gE:sDe VGN min 0.0E+0 | 0.0E+0 | 4.9E-3 | 5.2E-3 | 0.0E+0 | 1.5E-2 [-1.0E-2 | -3.2E-2 | -3.3E-2
§De PGR max 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+O [ 0.0E+0 | -3.0E-3 | -3.8E-3 [ -4.5E-3
;De PGR min 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+O [ 0.0E+0 | -3.0E-3 | -4.0E-3 [ -4.7E-3
époro VGN max |0.0E+0| 5.0E-3 | 1.9E-3 | 0.0E+0 | 5.2E-3 | 7.9E-3 | 8.4E-4 | -1.1E-2|-1.7E-2
oporo VGN min | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 5.8E-3 [-4.1E-3 | 0.0E+0 | 1.6E-2 | 5.3E-3 [-3.0E-2 | -3.9E-2
poro PGR max | 0.0E+0 | 0.0E+0 [ 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 4.3E-4 |-2.2E-3|-3.0E-3
poro PGR min | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 3.5E-3 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 3.7E-3 | 8.0E-4 |-3.0E-3 | -4.0E-3
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Tab. 9 Vysledky vyhodnoceni citlivosti kritérii prinikové kfivky na parametry modelu pro Na-22.
Na-22 Poloha maxima [h] Sitka piku [h] Hodnota maxima [1/h]
parametr GS-pipe| F123d | GS-cell |GS-pipe| F123d | GS-cell |GS-pipe| F123d | GS-cell
referencni 802 842 815 1368 1368 1371 |3.58E-4]4.33E-4|3.52E-4
disperze max 678 746 715 1294 1352 1332 |3.71E-4]4.28E-4|3.58E-4
disperze min 958 970 945 1338 1288 1343 |3.65E-4|4.64E-4|3.58E-4
De VGN max 832 866 845 1488 1520 1492 |3.21E-4|3.95E-4|3.15E-4
De VGN min 771 818 784 1244 1240 1247 |4.06E-4]4.78E-4|4.00E-4
8 De PGR max 804 850 817 1376 1376 1380 |3.55E-4]4.30E-4|3.49E-4
%)De PGR min 800 842 812 1358 1352 1361 |3.61E-4]|4.35E-4|3.55E-4
gporo VGN max 802 842 816 1368 1360 1375 |3.58E-4]4.35E-4|3.51E-4
'§poro VGN min 802 842 814 1368 1368 1370 |3.58E-4]4.32E-4|3.52E-4
Iporo PGR max 802 842 815 1368 1368 1371 |3.58E-4]4.33E-4|3.52E-4
poro PGR min 802 842 815 1368 1368 1371 |3.58E-4]4.33E-4|3.52E-4
Kd VGN max 836 882 849 1503 1488 1507 |3.17E-4|3.84E-4|3.11E-4
Kd VGN min 767 802 779 1228 1240 1231 |4.13E-4]14.96E-4|4.06E-4
Kd PGR max 806 850 819 1382 1376 1386 |3.53E-4|4.27E-4|3.47E-4
Kd PGR min 798 842 810 1349 1344 1353 |3.64E-4]4.39E-4|3.58E-4
disperze max -3.3E-1[-2.4E-1|-2.6E-1|-1.1E-1[-2.5E-2 | -6.0E-2| 7.6E-2 |-2.1E-2 | 4.0E-2
disperze min -4.1E-1[-3.2E-1 | -34E-1| 4.6E-2 | 1.2E-1 | 4.3E-2 |-4.0E-2 [-1.5E-1 | -3.5E-2
De VGN max 1.8E-1 | 1.4E-1 | 1.8E-1 | 4.3E-1 | 54E-1 | 4.3E-1 [-5.0E-1 |-4.3E-1|-5.1E-1
De VGN min 19E-1 | 14E-1 |19E-1 | 4.4E-1 | 4.6E-1 | 44E-1 [-6.5E-1 |-5.2E-1|-6.7E-1
%De PGR max 1.2E-2 | 4.7E-2 | 1.2E-2 | 2.9E-2 | 2.9E-2 | 3.2E-2 [-3.7E-2 | -2.9E-2 | -4.1E-2
gEsDe PGR min 1.2E-2 | 0.0E+0 | 1.8E-2 | 3.6E-2 | 5.7E-2 | 3.6E-2 [-4.2E-2 | -3.3E-2 |-4.7E-2
§poro VGN max | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 4.6E-4 | 0.0E+0 |-2.2E-3| 1.1E-3 [ 3.7E-5 | 2.3E-3 |-1.3E-3
c
lporo VGN min_ | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 1.4E-3 | 0.0E+0 [ 0.0E+0 | 8.4E-4 | 3.1E-4 | 1.2E-3 [-1.3E-3
époro PGR max |[0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0 [ 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 9.3E-6 | 1.2E-4 |-9.9E-5
Uporo PGR min | 0.0E+0 | 0.0E+0 [ 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 1.9E-5 | 7.8E-5 [-9.9E-5
Kd VGN max 1.8E-1| 2.1E-1 | 1.8E-1 | 4.3E-1 | 3.8E-1 | 4.3E-1 [-5.0E-1 |-4.9E-1 | -5.0E-1
Kd VGN min 19E-1 | 2.1E-1 | 1.9E-1 | 4.4E-1 | 4.1E-1 | 4.4E-1 [-6.7E-1 |-6.4E-1|-6.7E-1
Kd PGR max 1.3E-2 | 25E-2 | 1.3E-2 | 2.7E-2 | 1.6E-2 | 2.9E-2 [-3.6E-2 | -3.4E-2 | -3.9E-2
Kd PGR min 1.3E-2 |0.0E+0 | 1.6E-2 | 3.7E-2 | 4.7E-2 | 3.5E-2 [-4.6E-2 | -4.2E-2 | -4.9E-2
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Tab. 10 Vysledky vyhodnoceni citlivosti kritérii prinikové kfivky na parametry modelu pro Cl-36.

CI-36 Poloha maxima [h] Sitka piku [h] Hodnota maxima [1/h]
parametr GS-pipe| F123d | GS-cell |GS-pipe| F123d | GS-cell |GS-pipe| F123d | GS-cell
referenéni 580 602 590 557 568 557 |1.61E-3|1.66E-3|1.61E-3
disperze max 517 554 541 593 616 597 [1.47E-3|1.46E-3|1.48E-3
disperze min 656 666 653 464 480 475 |1.98E-3(2.17E-3|1.92E-3
gDe VGN max 580 602 590 557 568 557 |1.61E-3|1.66E-3|1.61E-3
%’De VGN min 580 602 590 557 568 557 |1.61E-3|1.66E-3|1.61E-3
%De PGR max 580 602 590 557 568 557 [1.61E-3|1.66E-3|1.61E-3
'§De PGR min 580 602 590 557 568 557 [1.61E-3|1.66E-3|1.61E-3
Iporo VGN max 580 602 590 557 568 557 [1.61E-3|1.66E-3|1.61E-3
poro VGN min 580 602 590 557 568 557 [1.61E-3|1.66E-3|1.61E-3
poro PGR max 580 602 590 557 568 557 [1.61E-3|1.66E-3|1.61E-3
poro PGR min 580 602 590 557 568 557 [1.61E-3|1.66E-3|1.61E-3
disperze max -1.8E-1[-2.6E-1|-1.7E-1|-2.3E-1[-1.7E-1|-1.8E-1| 1.4E-1 | 1.8E-1 | 1.5E-1
disperze min -49E-1[-6.4E-1|-4.1E-1|-2.8E-1[-2.2E-1|-2.3E-1| 3.5E-1 | 3.3E-1 | 3.1E-1
%De VGN max -6.0E-4 [ -6.7E-4 | -6.8E-4 | 0.0E+0O | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+O | 0.0E+0 | 0.0E+O
gE:sDe VGN min -6.0E-4 [ -8.6E-4 | -9.0E-4 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+O
§De PGR max -2.4E-3 [ -5.2E-3 | -6.0E-3 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0
;De PGR min -2.4E-3 [ -5.7E-3 | -6.6E-3 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+O
époro VGN max | 4.9E-5 | -2.9E-4 | -4.5E-4 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0
oporo VGN min 1.5E-4 |-5.3E-4|-7.3E-4 [ 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0 [ 0.0E+0 | 0.0E+0
poro PGR max | 4.0E-4 |-3.1E-3 [-5.0E-3| 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0
poro PGR min | 4.8E-4 |-3.5E-3|-5.4E-3 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0
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Tab. 11 Vysledky vyhodnoceni citlivosti kritérii prinikové kfivky na parametry modelu pro Sr-85.

Sr-85 Poloha maxima [h] Sitka piku [h] Hodnota maxima [1/h]
parametr GS-pipe| F123d | GS-cell |GS-pipe| F123d | GS-cell |GS-pipe| F123d | GS-cell
referencni 741 778 752 1121 1120 1124 |4.68E-4|5.43E-4|4.62E-4
disperze max 634 690 666 1087 1128 1113 |4.75E-4]5.32E-4|4.63E-4
disperze min 873 882 862 1057 1040 1068 |4.91E-4|5.88E-4|4.82E-4
De VGN max 765 794 775 1213 1208 1215 |4.20E-4]|4.98E-4|4.14E-4
De VGN min 716 746 727 1026 1040 1028 |5.32E-4]6.01E-4|5.26E-4
o De PGR max 743 778 754 1128 1128 1132 |4.64E-4]5.39E-4|4.57E-4
%)De PGR min 739 770 750 1113 1112 1114 |4.73E-4|5.47E-4|4.67E-4
gporo VGN max 741 770 753 1121 1112 1126 |4.68E-4|5.46E-4|4.60E-4
'§poro VGN min 741 778 752 1121 1120 1123 |4.68E-4|5.43E-4|4.62E-4
Iporo PGR max 741 778 752 1121 1120 1124 |4.68E-4|5.43E-4|4.62E-4
poro PGR min 741 778 752 1121 1120 1124 |4.68E-4|5.43E-4|4.62E-4
Kd VGN max 767 802 779 1224 1224 1227 |4.15E-4]14.80E-4|4.09E-4
Kd VGN min 713 738 723 1014 1016 1017 |5.41E-4]16.24E-4|5.34E-4
Kd PGR max 743 778 754 1129 1128 1133 |4.63E-4|5.37E-4|4.57E-4
Kd PGR min 739 770 749 1111 1112 1113 |4.74E-4]5.49E-4 |4.68E-4
disperze max 3.3E-2 |-4.2E-2| 4.4E-3 |-3.0E-1 |-2.4E-1 |-2.4E-1|-6.4E-2 | 1.5E-2 [-2.1E-2
disperze min -1.1E-1|-1.7E-1|-9.0E-2|-3.8E-1[-2.8E-1 |-3.1E-1| 1.2E-1 | 1.5E-1 [ 1.1E-1
De VGN max -4.2E-1[-3.4E-1|-43E-1| 1.3E-1 [ 8.5E-2 | 1.3E-1 | 3.4E-1 | 3.2E-1 | 3.3E-1
De VGN min -5.6E-1[-44E-1|-5.7E-1| 14E-1 [ 1.7E-1 | 1.4E-1 | 3.5E-1 | 2.9E-1 | 3.5E-1
gDe PGR max -3.8E-2 [-3.0E-2 [-4.3E-2 | 1.1E-2 [ 0.0E+0 | 1.1E-2 | 2.6E-2 | 2.9E-2 | 2.9E-2
gEsDe PGR min -4.5E-2[-3.4E-2|-5.0E-2| 1.1E-2 [ 4.2E-2 | 1.1E-2 | 29E-2 | 2.9E-2 | 3.7E-2
§poro VGN max | 4.4E-5 | 2.2E-3 |-1.3E-3 [ 0.0E+0 | -3.9E-3 | 5.0E-4 | 0.0E+O |-2.7E-3 | 6.7E-4
;,E)poro VGN min | 3.7E-4 | -5.2E-4 | -1.3E-3 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 1.0E-3
époro PGR max | 8.3E-6 | 1.4E-4 |-7.7E-5| 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0
Uporo PGR min 1.7E-5 | 1.4E-4 |-7.7E-5| 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0
Kd VGN max -4.2E-1[-4.3E-1|-4.2E-1| 1.3E-1 | 1.1E-1 | 1.3E-1 | 3.4E-1 | 3.4E-1 | 34E-1
Kd VGN min -5.7E-1|-5.5E-1|-5.7E-1| 1.4E-1 [ 1.9E-1 | 1.4E-1 | 3.5E-1 | 3.4E-1 | 3.5E-1
Kd PGR max -3.8E-2 [-4.0E-2 |-4.2E-2 | 9.9E-3 [ 0.0E+0 | 9.8E-3 | 2.6E-2 | 2.6E-2 | 2.9E-2
Kd PGR min -4.5E-2 [-4.4E-2 |-5.0E-2| 9.9E-3 [ 3.8E-2 | 1.65E-2 | 3.3E-2 | 2.6E-2 | 3.6E-2
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Tab. 12 Vysledky vyhodnoceni citlivosti kritérii prinikové kfivky na parametry modelu pro Ba-133.

Ba-133 Poloha maxima [h] Sitka piku [h] Hodnota maxima [1/h]
parametr GS-pipe| F123d | GS-cell |GS-pipe| F123d | GS-cell |GS-pipe| F123d | GS-cell
referencni 2858 4202 2926 | 10179 | 4016 | 10366 [3.84E-5|7.87E-5|3.78E-5
disperze max 2123 3690 2309 8421 4104 9011 [4.36E-5|7.81E-5|4.15E-5
disperze min 3924 | 4938 | 3826 | 11893 | 3592 | 11806 [3.46E-5|8.67E-5|3.46E-5
De VGN max 3262 4106 3334 | 11925 | 3960 | 12120 |3.27E-5|6.76E-5|3.22E-5
De VGN min 2448 4306 2508 8412 4112 8588 [4.67E-5|9.21E-5]|4.59E-5
8 De PGR max 2894 4194 2966 | 10333 | 4008 | 10543 [3.78E-5|7.77E-5|3.71E-5
%)De PGR min 2818 4210 2881 | 10003 | 4032 | 10168 [3.91E-5|7.97E-5|3.86E-5
%poro VGN max | 2858 | 4130 | 2926 | 10179 | 3944 | 10366 |3.84E-5|7.99E-5|3.78E-5
'§poro VGN min 2858 4226 2926 | 10179 | 4032 | 10365 [3.84E-5|7.84E-5|3.78E-5
Iporo PGRmax | 2858 | 4202 | 2926 | 10179 | 4008 | 10366 [3.84E-5|7.87E-5|3.78E-5
poro PGR min 2859 4202 2926 | 10179 | 4016 | 10366 [3.84E-5|7.87E-5|3.78E-5
Kd VGN max 3515 | 5306 | 3596 | 13020 | 5064 | 13233 [2.99E-5|6.23E-5|2.94E-5
Kd VGN min 2185 3098 2241 7279 2992 7443 [5.43E-5|1.07E-4]5.32E-5
Kd PGR max 2900 4290 2974 | 10365 | 4120 | 10582 [3.77E-5|7.68E-5|3.70E-5
Kd PGR min 2808 4114 2870 9959 3912 | 10118 [3.93E-5|8.06E-5]3.88E-5
disperze max 29E-1 [-1.5E-2| 2.1E-1 |-5.4E-1[-2.6E-1|-4.5E-1|-3.6E-1 | 4.6E-2 |-2.8E-1
disperze min 2.1E-1 [-2.1E-1| 1.8E-1 |-7.9E-1[-3.7E-1|-6.5E-1 |-3.6E-1 | 2.2E-1 |-2.9E-1
De VGN max -7.3E-1[-6.9E-1|-7.3E-1| 6.9E-1 [-1.1E-1| 6.8E-1 | 8.4E-1 |-6.8E-2 | 8.3E-1
De VGN min -1.1E+0|-8.3E-1 [-1.0E+0| 7.0E-1 |-1.2E-1| 7.0E-1 | 8.5E-1 |-1.2E-1| 8.4E-1
%De PGR max -7.7E-2|-6.2E-2 | -8.7E-2 | 6.2E-2 [-9.3E-3| 6.7E-2 | 7.4E-2 |-9.8E-3 | 8.4E-2
gErsDe PGR min -8.9E-2[-6.3E-2 |-1.0E-1| 6.9E-2 [-9.3E-3| 7.5E-2 | 8.5E-2 |-2.0E-2 | 9.4E-2
§poro VGN max | 1.3E-6 | 5.8E-3 | -4.3E-5 [ 0.0E+0 | -6.4E-3 | 0.0E+O | 0.0E+0 | -6.7E-3 | 0.0E+O
;,E)poro VGN min | 8.1E-6 | 4.3E-3 | -4.3E-5 | 0.0E+0 | -6.6E-3 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | -4.6E-3 | 1.1E-4
époro PGR max |[-4.8E-7 | 4.6E-4 |-2.1E-6 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | -3.7E-3 | 0.0E+0
Uporo PGR min 1.6E-6 | 5.1E-4 |-2.2E-6 [ -7.3E-4 | 0.0E+0 | 0.0E+0 | 0.0E+0 [ 0.0E+0 | 0.0E+0
Kd VGN max -6.7E-1|-6.3E-1 |-6.6E-1| 6.9E-1 | 7.9E-1 | 6.9E-1 | 8.4E-1 | 7.8E-1 | 8.3E-1
Kd VGN min -1.2E+0|-1.1E+0(|-1.2E+0| 7.1E-1 | 7.9E-1 | 7.0E-1 | 8.5E-1 | 7.6E-1 | 8.5E-1
Kd PGR max -7.6E-2 [-9.6E-2 |-8.5E-2 | 5.9E-2 | 8.4E-2 | 6.6E-2 | 7.3E-2 | 1.0E-1 | 8.3E-2
Kd PGR min -9.1E-2[-9.8E-2|-1.0E-1| 7.0E-2 | 8.4E-2 | 7.7E-2 | 8.6E-2 | 1.0E-1 | 9.6E-2
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3.5 Kalibrace modelu na méreni

Kalibrace byla provedena v pozdé&jsi fazi feSeni projektu, po uvefejnéni méfenych dat vedenim
GWFTS a to pouze pomoci modelu ve Flow123d. Pro vSechny nize popsané simulace byla
vytvofena nova vypocetni sit, jiz jen dvojrozmérna. K tomuto bylo pfistoupeno s cilem
dosahnout akceptovatelné Casové narocnosti, nikoli vSak na ukor vypovidajici schopnosti
modelu. Treti rozmér je emulovan parametrem cross_section (parametr Flow123d,
pfedstavuje mocnost respektive prifez u elementi dimenze mensi nez 3), jehoz hodnota se
plynule méni dle predpisu:

cs = 6,2832+y,

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

Na Obr. 24 je analyzovana shoda prediktivnihno modelu experimentu WPDE-2 (stopovace
HTO) s méfenymi daty (obé& osy grafu jsou v logaritmické Skale). Z obrazku jsou patrné
nasledujici fakta charakterizujici miru shody prediktivniho modelu a méfenych dat:

¢ Nenulova hodnota méfenych dat od pocatku doby simulace — je dana posloupnosti
provedenych experimentu, bude diskutovano samostatné dale v textu.

o Nabézna hrana — méfena data stoupaji strmé k maximu daleko dfive, nez maxima
dosahuji vysledky simulaci. To je podivné, jelikoz pritok umeélou puklinou byl béhem
celého experimentu monitorovan a kolem hodnoty uvedené v zadavaci dokumentaci
(a pouzité pfi simulaci) fluktuuje jen zcela zanedbatelné. Mira vlivu pfitomnosti
horninové matrice v modelu na priibéh nabézné hrany byla otestovana simulaci
samostatné pukliny. Vysledek tohoto modelu je na Obr. 24 znazornén rdzovou kfivkou.
Je patrné, ze zahrnuti horninové matrice ma pro konzervativni stopovacC vliv jen na
pribéh sestupné hrany, na hranu nabéznou ani na hodnotu a polohu maxima nema
pozorovatelny vliv. Molekularni difuze i hydrodynamicka disperze, které jsou v pukliné
simulovany, nemaiji vliv na pozici maxima, jen na jeho hodnotu a na miru rozmyti
(,Sitku“ pranikové kFivky). Z toho plyne zavér, ze nabéznou hranu méfenych dat nelze
pfi stavajici konfiguraci modelu experimentu replikovat. Lze se jen domnivat, ¢im je
(nesoustfednost) ulozeni ucpavky vrtu, coz mohlo zpUsobit vznik preferenni cesty.
Vliv mohly mit také nepravidelnosti na sténach vrtu, pfipadné ne zcela horizontalni
smeéfovani vrtu, ve kterém je experiment instalovan (vrt upada pfiblizné o deset
stupn).

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

e Sestupna hrana — parametry horninové matrice maji pro konzervativni stopovac vliv
zejména na rychlost poklesu sestupné hrany. Pravé na jeji pribéh se proto zaméfuji
snahy o modelovou reprodukci méfenych dat (viz dale).
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Jelikoz je HTO konzervativnim stopovacem, je jedinym simulovanym procesem v horninové
matrici molekularni difuze. Pro fitovani méfenych dat tak byly k dispozici jen dva parametry:
efektivni difuzivita De a porozita n. Ty jsou navic ve vnitfni logice simulac¢niho software
Flow123d provazany vztahem:

De=DW-n-T=Dw-n4/3,

kde Dw je koeficient difuze ve volné vodé a 1 je geometricky faktor (tortuozita), ktery je
Flow123d bez moznosti uzivatelského zasahu pocitan jako tfeti odmocnina z porozity. Vstupy
pro model jsou Dy a n, De je na jejich zakladé dopoditano interné.

Byla provedena citlivostni analyza, kdy byl ménén jednak parametr porozity na dvojnasobek a
na polovinu své vychozi hodnoty a jednak parametr efektivni difuzivity na desetinu a
desetinasobek své vychozi hodnoty (zménou Dy). Pfi zméné porozity byla nepfimo ménéna
také efektivni difuzivita (viz Tab. 13). Vysledky této citlivostni analyzy jsou znazornény na Obr.
24. Zaroven bylo ovéfeno, zda v modelu existuje ekvifinalita v tom smyslu, Ze nezalezi na tom,
meénime-li v zajmu zmény efektivni difuzivity (vzdy na stejnou vyslednou hodnotu) porozitu
nebo difuzivitu ve volné vodé. Z Obr. 24 je patrné, zZe priibéh simulované prunikové kfivky je
vyrazné jiny, docilime-li jedné desetiny vychozi hodnoty efektivni difuzivity zménou Dy, (kfivka
oznacena ,De/10) nebo zménou n (kfivka oznaena ,De/10 zménou porozity“). Zména
porozity totiz neznamena jen implikovanou zménu De, ale také zménu objemu péru dostupnych
pro transport stopovace.

Tab. 13 Viiv zmény porozity na efektivni difuzivitu

Zména porozity (multiplikator) | Implikovanad zména De (multiplikator)

2 2,5198
1/2 1/(2,5198) = 0,39685
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Z Obr. 24 je patrné, Ze dobré shody s méfenymi daty bylo dosaZeno tehdy, kdyZz byla efektivni
difuzivita snizena na jednu desetinu své vychozi hodnoty v celém objemu horninové matrice.
Takovou zménu hodnoty, ktera byla zmérfena (jakkoli s inherentni nejistotou), by bylo obtizné
ospravedInit. Mohli bychom snadno fici, ze realna hodnota geometrického faktoru (tortuozity)
je jina nez jeji hruby odhad vypoéteny jako tfeti odmocnina porozity, coz do jisté miry mize
byt pravda. Misto toho byla provedena doplfiujici fada vypocta, kdy efektivni difuzivita byla
ménéna jen v Casti horninové matrice. Za timto ucelem byla vypocetni sit reprezentujici
horninovou matrici rozdélena do soustfednych vrstev, jejichZ mocnosti jsou uvedeny v Tab.
14. Celkova mocnost simulované &asti horninové matrice je 250 mm. Ze série realizovanych
vypoctl vyplynulo, Ze pro velmi dobrou shodu s méfenymi daty (viz Obr. 24) sta¢i zadat
snizenou hodnotu efektivni difuzivity jen ve Ctvrté a paté modelové vrstvé. Zména efektivni
difuzivity na desetinu vychozi hodnoty byla realizovana zménou porozity, coz znamena, ze od
Ctvrté vrstvy dal je porozita pfiblizné pét a pull krat nizSi nez v prvnich tfech vrstvach. Vyssi
(zméfena) hodnota difuzivity je tak pouZita jen v prvnich dvou a ¢tvrt milimetrech horninové
matrice, coz dobfe koresponduje s teorii, ze kolem vrtu, v némz je experiment umistén, pfi
jeho konstrukci vznikla zona naruseni (BDZ — Borehole Disturbed Zone), v niz je vysSi porozita
a umérné tomu také vyssi efektivni difuzivita. Hodnota efektivni difuzivity uvedena v zadavaci
dokumentaci byla méfena na vzorcich z vrtného jadra, tedy ne na neporusené horniné. Realité
by v tomto pfipadé pravdépodobné |épe vyhovoval nikoli skokovy, ale plynuly pokles porozity
s hloubkou, ale na myslence v pozadi by se tim nic nezménilo.

Tab. 14 WPDE-2 — rozdéleni horninové matrice do vrstev

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

Na Obr. 25 je analyzovana shoda s méfenymi daty pro vybrany ze sorbujicich stopovacu.
Simulace vSech sorbujicich stopovacl vychazi ve vztahu k méfenym datim obdobné,
omezime se tak vzajmu struCnosti na jediny, Sr-85. Z obrazku je patrné, Ze oproti
konzervativnimu stopovaci jsou prinikové kfivky daleko citlivéjSi na parametr efektivni difuze.
Ten neovliviiuje jen rychlost poklesu sestupné Casti kfivky, ale také hodnotu maxima a ¢as
jeho dosazeni. | pro sorbujici stopova¢ bylo snizenim efektivni difuzivity na jednu desetinu
dosazeno dobré shody s méfenymi daty. To je dulezité, jelikoz by bylo obtizné
ospravedInitelné pouzivat rizné hodnoty porozity pro rizné stopovace ve stejné horninové
matrici (pfirozené neni-li na misté pfedpokladat aniontovou exkluzi). Zajimavé je, Zze velmi
dobré shody bylo dosazeno také pfi simulaci s desetinovou hodnotou distribuéniho koeficientu
linearni sorpce oproti hodnoté vychozi. To by izolované bylo mozné zduvodnit tim, Ze Kp je
méfeno na nadrcené Casti vrtného jadra, v neporusené horniné tak lze pfedpokladat hodnoty
niz8i. Zdlvodnéni pomoci poklesu porozity (a implikované zmény D) je nicméné vérohodné;si,
protoze je konzistentni pro vSechny stopovace. Stejné jako u HTO, i u Sr-85 ma méfena
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pranikova kfivka vyrazné rychlejSi nastup nez kfivky simulované. Mozna zdlvodnéni jsou
stejna jako ta, ktera byla uvedena u analyzy vysledka HTO.
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Obr. 25 WPDE-2 - doplriujici simulace, méfena data — Sr-85

3.6 Doplnujici analyzy

3.6.1 Ovlivnéni poradim experimentt

Oba dva experimenty (WPDE-1 i WPDE-2) byly provedeny sekven&né po sobé ve stejné
experimentalni sekci. Jelikoz vSechny tfi stopovace z prvniho experimentu byly pouZity i v tom
druhém (spolu s dalSimi dvéma), je tfeba ovéfit, jaky vliv na vysledek simulace ma jejich
zbytkové mnozstvi v horninové matrici. Na Obr. 26 je znazornén vysledek tohoto ovéreni pro
HTO spolu s méfenymi daty z obou experimentl. Simulace obou experimentl byly provedeny
s desetinovou hodnotou efektivni difuzivity oproti vychozi hodnoté (v celém objemu horninové
matrice). Simulacni periody uvedené v zadavaci dokumentaci nemohly byt dodrZeny, jelikoz
druhy experiment byl redlné zahajen jeté béhem simulaéni periody toho prvého. Casovéa osa
tohoto sekvencniho modelu tak vychazi zrealné datace s jedinou drobnou nejistotou
spocivajici v tom, Ze se nepodafilo dohledat, kdy pfesné byl zménén pratok umélou puklinou
(ve vysledcich simulace je €as této zmény velmi dobfe patrny skokovym poklesem vystupu na
polovi¢ni hodnotu). Chyba odhadu by vSak méla byt maximalné v fadu jednotek dnu. Z Obr.
26 je patrné, ze byla zachovana velmi dobra shoda modelu s méfenymi daty a Ze se navic
podafilo vysvétlit nenulovou hodnotu nabézné hrany na pocatku experimentu WPDE-2.
Zbytkové mnozstvi HTO pfitomné v horninové matrici pfed zahajenim druhého z experimentd
vSak celkové na vysledky jeho modelu nemélo pozorovatelny vliv.
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Obr. 26 WPDE — sekvencni simulace obou experimentt — vysledky — HTO

3.6.2 Vliv diskretizace Flow123d

VysSe v textu byl zminén silny vliv diskretizace horninové matrice v blizkém okoli pukliny (tedy
na rozhrani dvou prostfedi s vyrazné odliSnymi vlastnostmi). Na Obr. 27 je znazornén tento
vliv pro nejsilnéji sorbujici stopovac, Ba-133. Zelena kfivka reprezentuje vysledek simulace
provedené na zakladni varianté vypocetni sité zahrnujici dvé tenké vrstvy elementd horninové
matrice obklopujici puklinu, ktera byla pouzita shodné pro v8echny stopovace (porovnani v
3.3). Dale jsou na obrazku reprezentovany vysledky simulaci na upravenych sitich, kdy jejich
postupné zjemnovani ma za nasledek posouvani nabézné hrany smérem doleva a zaroven
pokles maximalni hodnoty hmotnostniho toku. Pro srovnani je na obrazku znazornén také
vysledek modelu GoldSim (sekce 3.2.1), jemuz se vysledky modelu Flow123d s postupné se
zjemnujici vypocetni siti blizi. Pro simulace slabéji sorbujicich stopovacu byla vychozi
diskretizace dostalujici, zjemnéni sité na né jiz nemélo zadny pozorovatelny vliv. NejlepSi
shody s méfenymi daty bylo dosazeno s 4x jemnéjsi siti oproti vychozi varianté, tomu ale neni
na misté pfikladat pfilis velkou vahu, jelikoz prezentované vystupy pochazi z modelu
s parametry pouzitymi pro slepou predikci, tedy bez upravy efektivni difuzivity, ktera u
zbyvajicich stopovacu zajistila zlepSeni shody modelu s méfenymi daty. Z tohoto srovnani Ize
vyvodit zaveér, Ze na rozhrani puklina/hornina je tfeba vénovat zvySenou pozornost diskretizaci,
obzvlasté pfi simulaci transportu silngji sorbujicich radionuklidi. Nelze ovsem predem fFici, jaka
mira diskretizace je dostateCna. Rozhodné neni na misté pausalné pouzivat pfemrsténé
jemnou sit, protoZe rostouci poc¢et elementu si pfi simulaci vybira svou dar v podobé dlouhych
vypocetnich ¢ast a pamétové narocnosti.
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Obr. 27 WPDE-2 — Ba-133 — vliv diskretizace, srovnani s mérenymi daty a vysledky modelu GoldSim

3.6.3 Vliv diskretizace a variant v MT3D

Pfehled vybranych alternativnhich modelovych variant je uveden v Tab. 15 (redukovano

vzhledem ke kompletni sadé v prabézné zpravé Hokr et al, 2016). Zkoumany byly tyto aspekty
fedeni:

v programu MT3DMS jsou transportni parametry zadavany vyhradné do vypocetnich
bunék — do numerického feSeni transportni rovnice nicméné vstupuji nékteré
parametry (napf. disperzivita) definované na rozhrani vypocetnich bunék,

ve standardni verzi MT3DMS (simulované varianty bez oznaceni ,HARM") jsou
parametry na rozhrani modelovych bunék pocitany jako vazeny primér hodnot, kde
vahou je vzdalenost stfedl bunék od spole¢ného rozhrani,

zakladni modelové varianty oznacené ,var0-HARM® byly simulovany v upravené verzi
programu MT3DMS, ve které jsou parametry vstupujici do disperzniho d&lenu
transportni rovnice, tj. disperzivita a difuzni koeficient na rozhrani modelovych bunék,
pocitany jako harmonicky pramér hodnot v burikach,
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Obr. 28 Viiv diskretizace modelu na pribéh prinikové krivky Na-22 (var0)

Tab. 15 Prehled prezentovanych modifikovanych modelovych variant

Stopovac

Oznaceni a popis modelovych variant

HTO

varO

zakladni varianta s disperzivitou 20 cm a konstantni
puklinou, Sifka prvni burniky v horniné 1 mm

varO_DISPO

varianta s nulovou disperzivitou a konstantni puklinou,
§ifka prvni buriky v horniné 1 mm

var0_DISP100

varianta se snizenou disperzivitou 10 cm a konstantni
puklinou, Sifka prvni bunky v horniné 1 mm

varO_DISP280

varianta se zvySenou disperzivitou 28 cm a konstantni
puklinou, Sifka prvni buriky v horniné 1 mm

varAPER_DISPO

varianta s nulovou disperzivitou a puklinou s variabilnim
rozevienim, Sifka prvni bunky v horniné 1 mm,
harmonicky pramér disperznich parametrd na hranici
mezi burikami

Na-22

varO

zakladni varianta s disperzivitou 20 cm a konstantni
puklinou, Sifka prvni bunky v horniné 1 mm

var0-HS

zakladni varianta s disperzivitou 20 cm a konstantni
puklinou, zahusténa vypocetni sit' s Sifkou prvni burky
v horniné 0,1 mm

varO-HARM

zakladni varianta s disperzivitou 20 cm a konstantni
puklinou, Sitka prvni bunky v horniné 1 mm,
harmonicky pramér disperznich parametrd na hranici
mezi bunikami

Komentar k vlivu diskretizace:

e Vv pfipadé sorbujicich se stopovacu, jako napf. Na-22, muze byt vysledek simulace
v programu MT3DMS zatizen vyznamnou chybou, zpusobenou nevhodnou
diskretizaci vypocetni sité, viz Obr. 28. Ve varianté ,varQ“ je patrné nadhodnoceni
transportnich procesU probihajicich v horninové matrici a vyznamné zpomaleni praniku
stopovace experimentalni sestavou. Toto je zpusobeno vzajemnou kombinaci nékolika
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jevu — fadové rozdily hodnot parametrti mezi sousednimi burikami puklinou-horninou,
stejna velikost bunék na rozhrani puklina-hornina a numerické feSeni transportni
rovnice pouzité v programu MT3DMS. K potlageni této chyby a zpfesnéni simulace je
potfeba zjemnit (zahustit) vypoc&etni sit v mistech, kde jsou zadany fadové rozdily
hodnot transportnich parametrq, tj. na rozhrani puklina-hornina. Zpfesnény vysledek
prezentuje varianta ,var0-HS", ve které je 10krat zmensena velikost vypocéetnich bunék
(na 0,1 mm) na rozhrani horninové matrice s umélou puklinou,

velmi podobny vysledek jako ve varianté ,var0-HS", ale na modelu s plvodni
nezahusténou siti, byl dosazen v upravené verzi programu MT3DMS s harmonickym
primérovanim parametr(i — viz prlinikova kfivka varianty ,var0O-HARM",

Komentar k vlivu disperze (Obr. 29):

modifikované varianty jsou prezentovany pro stopova¢ HTO a pro hodnoty disperzivity
0, 100 a 280 mm ("DISP0", ,DISP100“ a ,DISP280")

dle predpokladd zpUsobuje nizSi disperze ,zuzeni“ pranikové kfivky v tvodni
L2advekéné-disperzni“ ¢asti a zvySeni maximalni hodnoty (a naopak vysSi disperze vede
k rozSifeni kfivky a niz§imu ,piku®),

dle pfedpokladil zména disperze neovlivni sklon priinikové kfivky v ,difazné-sorp&ni*
casti,

ve varianté ,varAPER_DISP0“ (Obr. 29) byl pro stopova¢ HTO simulovan vliv disperze
v pukliné pomoci variabilniho rozevieni pukliny. Disperzivita byla zadana nulovou
hodnotou, nerovhomérné rozevieni bylo zjednoduSené simulovano tak, Zze uméla
puklina neni zcela symetricka s konstantnim rozevienim 1,25 mm — polovina prifezové
plochy pukliny byla ponechana s rozevienim 1,25 mm, ¢tvrtina s mensim rozevienim
0,25 mm a Ctvrtina s vétSim rozevienim 2,25 mm. Z vysledku je zfejmy velmi podobny
pribéh prunikové kfivky jako ve varianté se zadanou disperzi ,DISP_100“ (variabilita
rozevieni nahrazuje zadanou disperzi), ale se strméjSim nastupem zplsobenym
preferenénim proudénim v profilu s nizZ8im rozevienim.
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g i A‘ \ ----- HTO: var0_DISP100
= 1E4 i A\
3 i \\\ --------- HTO: var0_DISP280
= Sid N
" 1E-5 / '., N HTO: var0_DISPO
[S) N .
S 1e6 : ‘,' HTO: varAPER_DISPO
: ]
1E-7 e A
. [
] :/ ]
H {]
1E-8 e T —TT
10.000 100.000 1000.000 10000.000
t [h]

Obr. 29 Viiv disperze a rozevreni pukliny na pribéh prinikové kfivky HTO
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3.7 Zavéry z modelovani WPDE

Ze simulaci experimentll WPDE Ize pro modely transportnich procesu v rozpukaném poréznim
prostfedi zobecnéné vyvodit nékteré dilCi zavéry. Uvazujeme-li, ze advektivni tok dominuje
v puklinach a Ze horninova matrice ma funkci hlavné retarda¢ni mechanismy molekularni
difuze a sorpce, pak Ize Fici ze:

Pro konzervativni stopovace — parametr molekularni difize nema vyrazny vliv na miru
retardace. Je-li zdroj stopovae v modelu reprezentovan pocatecnim rozlozenim
koncentrace nebo ¢asové ohrani€enym zdrojovym prvkem, pak je vliv hodnoty efektivni
difuzivity vyznamny pro charakter sestupné hrany prinikové kfivky.

Pro sorbujici stopovaCe — parametry molekularni difuze i linearni sorpce maji silny vliv
na miru retardace (vyssi efektivni difuzivita i vysSi distribucni koeficient linearni sorpce
shodné znamenaiji vy$Si miru retardace). Jsou-li oba tyto parametry pouzity pfi kalibraci
modelu, je patrna ekvifinalita modell. Kazda pfipadna zména hodnoty parametru musi
byt fyzikalné od(vodnitelna.

Hodnoty parametrd — jsou-li pfi simulaci pouzity hodnoty tabelované v dostupné
literatufe, je tfeba vnimat, jakym zplsobem byly méfeny. Hodnoty ziskané
z rozdrcenych vzork(l jader pravdépodobné nebudou stejné jako v neporusSené
horniné.

EDZ, BDZ — jsou-li transportni procesy simulovany v prostfedi, kde se nachazeji vrty
Ci rozrazky, je pravdépodobné, Ze v jejich bezprostfedni blizkosti bude hornina
naruSena a ze v této z6né naruSeni bude mit horninova matrice jiné parametry (jak
difuzni tak i sorpcni).

Diskretizace — na rozhrani puklina/hornina je tfeba vénovat zvySenou pozornost
diskretizaci, obzvlasté pfi simulaci transportu silnéji sorbujicich stopovacu. Mize mit
vyrazny vliv na pfesnost vystupt modelu.
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Tato kapitola popisuje feSeni ulohy 9B vychazejici z dat experimentu LTDE-SD. Zadani se
odkazuje do dokumentace GWFTS, je zaméfeno pfedevSim na inverzni modelovani a
podobné jako v pfipadé 9A je jako uvodni krok provedeno porovnani mezi feSiteli na pevné
danych datech. Na rozdil od uloh 9A a 9C byla méfena data publikovana SKB pfed zaCatkem
projektu a tedy feSitelim znama.

Reseni prezentované v této kapitole bylo zpracovano pfedtim, nez byla ze strany koordinatord
ulohy v ramci GWFTS revidovana interpretace nékterych méreni (rozliseni relevantnich dat a
»,pozadi“). Revize méfenych dat byla distribuovana v dobé&, kdy v asovém planu projektu byla
ucast fesitelt na dalSich podulohach 9C a 9D. Noveé vypocty inverznich uloh nebyly na zakladé
kontrolnich dnG pozadovany. Aktualizace dat ale byla reflektovana v samostatném reSeni
pomoci konceptu mikroDFN v ramci dal3i kapitoly 5, které trvalo po celou dobu FfeSeni projektu.

4.1 Shrnuti zadani a dat

Experiment LDTE-SD byl realizovan v podzemni laboratofi Aspo ve Svédsku (Nilsson et al.,
2010, Lofgren a Nilsson 2015). Pfedmétem je pozorovani difuzniho transportu radionuklidd
v horninové (Zulové) matrici in-situ v hloubce odpovidajici koncepci HU. Vyznagnym aspektem
je velky pocet pouzitych radioaktivnich stopovacl s rozdilnymi migraénimi a geochemickymi
vlastnostmi a spojeni podminek v matrici uvnitf kompaktniho bloku a potencialné porusené
nebo alterované matrici v sousedstvi pukliny — v experimentu byly dva objemy koktejlu
stopovacu ve dvou takovych mistech (okoli vrtu a okoli pukliny) vzajemné spojené a
promichavané (Obr. 30). Dostupna data z experimentu jsou Casovy pribéh koncentrace
(aktivity) stopovacl v rezervoaru a profily koncentraci (aktivit) stopovacu v horniné ziskané
Z rizné umisténych vrtnych jader od mista kontaktu s roztokem smérem do horniny. Jadra z
okoli pukliny (,stub“ sekce) jsou ozna€ena A, jadra z okoli vrtu (,slim hole®) jsou oznacena D
(Obr. 31).

Zadani 9B je definovano zpravou (Lofgren a Nilsson 2015), kde jsou uvedeny i podstatné
aspekty experimentu pro modelovani. Ty zahrnuji konkrétni kroky postupu injektaze roztoku
do objemu v kontaktu s horninou, pouzité materialy, postup odvrtani po ukonéeni experimentu
a plan déleni vzorkl (orientaéné viz Obr. 32). V metodice ale zUstala fada nejasnosti ohledné
moznosti umélého ovlivnéni transportu a detekovanych koncentraci experimentalni
procedurou (coz bylo v pribéhu feSeni na schuzkach GWFTS diskutovano). Cilem
modelovani je vysvétleni pozorovanych koncentraci skrze porozuméni probihajicim jevim,
s motivaci k navrhu alternativnich koncep&nich modell nebo k uvazeni neplanovanych vlivi
VvV experimentu.

Zadani je rozdéleno na dvé faze, uzce propojené:

e 9B-1: Modelovani transportu 6 radionuklidi ve dvou vybranych A profilech a dvou D
profilech, scilem fitovani rozlozeni koncentrace v horniné po délce profilu po
rozebrani, s pouzitim ¢asového prub&hu koncentrace v rezervoaru (tanku) jako vstupu.
Popsano v (Lofgren a Nilsson, 2015).

e 9B-2: Modelovani experimentu jako celku, tj. fitovani jak profild, tak ¢asového prubéhu,
s pouzitim pouze celkové pocate€ni aktivity jako vstupu. Zadani také rozSifuje pocet
uvazovanych radionuklid. Popsano v (Lofgren a Nilsson, 2015a).
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e OB-3 je zaméfeno na predikci rozloZeni koncentrace v jadrech dosud
neanalyzovanych. Popsano v (Lofgren a Nilsson, 2016).

Druhy pfipad tedy navic obsahuje i otazku bilance stopovacu, ktera se v nékterych pfipadech
ukazala jako problematicka (napf¥. detekce jen €asti injektovaného mnozstvi).

Obr. 30 Konfigurace experimentu LTDE-SD: Vlevo vrty protinajici puklinu, umisténi objemu s roztokem
radionuklidt, smér migrace a poloha obvrtaného bloku. Vpravo konfigurace vzorkovani jadra z obvrtani
a volba profilti pro modely Task 9B-1 (nize). ZIuté je vyznadena izolace oddélujici oblast jadra o priméru
177 mm, ktera byla v kontaktu s radionuklidy, zatimco vnéjsi méla byt teoreticky nezasazena. (Lofgren
et al, 2015)

Model D-vzorku

Model A-vzorku

Obr. 31 Konfigurace experimentu LTDE-SD se znazornénim geometrického vyznamu modelt pro dva
typy vzorkt (axisymetricky pro D a jednorozmérny pro A)
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Obr. 32 Schéma pripravy analyzovanych vzorkt z vrtného jadra (pfevzato z Lofgren et al, 2015).

Tab. 16 Parametry pouzité pro tvodni vypocty porovnani modelt na profilech A a D experimentu LTDE-
SD, dle (Nilsson et al. 2010).

Ka [m3/kg] Fe[1] Por. [1]
Na-22 CI-36 Ni-36 Cs-137
A-profil (puklina) 1,20E-04 |1,00E-08 |1,60E-01 |4,80E-01 |4,80E-04 |5,00E-02
D-profil (vrt) 2,90E-04 |1,00E-08 |1,50E-02 2,20E-02 |2,20E-05 |2,10E-03

Tab. 17 Vybér klicovych okamzik( experimentu a analyz, jak byly zjistény z riznych zdroju, a souvisejici
zmény podminek transportu. Posledni sloupec ukazuje odpovidajici moZné zmény okrajovych
podminek modelu (viz ¢ast 4.2.1).

Dni Dni po Udaj Vystup vysledku Okrajova
od startu| ukonc&eni v zadani podminka
Start ,koktejl“ | 27.9.2006 b.c.1
Konec ,koktejl* [ 12.4.2007 | 197 0 model bod 1
(ekviv. 196-198d)
Obvrtani 26.4.2007 (211
Pokryti 3.8.2007 310 model bod 2 b.c. 2
epoxy resin
Oddéleni 6.8.2007 313 b.c.3
Start mikrovrty |8.8.2007 315
Konec 13.8.2007 |320 123 120
mikrovrty
Start fezy 1.12.2007 (430 konec
. difuze
Rezy 31.12.2007 |460 263 240-290
(stF.265)
Rezy 2.1.2008 462 265 model bod 3
(ekviv. 460-470d)
Konec fezu 31.1.2008 |491
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Na Obr. 33 jsou znazornény rozméry a umisténi experimentalnich sekci (jejich kontakt
s horninou zvyraznén ¢ervené) a pakrd. V experimentalni sekci ,vrt“ byla koaxialné umisténa
ucpavka o pruméru 26 mm, objem této experimentalni sekce tak ¢ini 146 ml, plocha (povrch
plasté valce) jejiho kontaktu s puklinou je 0,034 m?. Mocnost experimentalni sekce ,puklina”“
je 3,25 mm, jeji objem tak Cini 80 ml a plocha (obsah mezikruzi) jejiho kontaktu s horninou je
0,0236 m2. Experimentalni sekce byly vzajemné propojeny, béhem experimentu v nich
probihala nucena cirkulace. Jejich celkovy objem v€etné pfivodnich trubic a jinych obsluznych
Casti je 1140 ml.

141 mm

[ PU tesneni

300 mm

ww 961

Packer Experimentalni sekce - vrt Packer

213 mm

- ww gg =
eulynd - 80yas Jujgjuswuadx3y

-——wu gy

[ PU tesneni |

Obr. 33 LTDE-SD — rozméry a umisténi experimentalnich sekci

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

Vysledky experimentu jsou zajimaveé proto, Ze zméfené koncentraéni profily byly jiné, nez bylo
oCekavano. Ve (Widestrand et al., 2010) je popsan prediktivni model koncentracnich profili a
v (Nilsson et al., 2010) je popsan model inverzni. Bez ohledu na zvolené parametry, rozdil
mezi vysledky modelt a naméfenymi profily byl znaény (Obr. 34). Oba vySe zminéné modely
pouzivaly Fickovskou difuzi v homogennim médiu spolu s linearni sorpci.
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Na-22, fracture coated A-core CI1-36, fracture coated A-core
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Obr. 34 Vysledky in-situ difuzniho experimentu LTDE-SD — koncentracni profily pro Na-22 a CI-36 —
méfena data vs. Model. Pfevzato z (Nilsson et al. 2010, Obrazky 4-1a a 4-2a).

4.2 Porovnani modeli na uvodnim prikladu

Koncepce zadani, ve smyslu hledani alternativnich koncep&nich modelu a kalibrace parametra
vedoucich na optimalni shodu modelu s méfenim, se nehodi pro konkrétni porovnani softwar(
mezi sebou. Pro potfeby SURAO v tomto diléim projektu jsme zadani GWFTS doplnili o
,pfipravnou® ulohu s pevné zadanymi daty, v jinak identickych podminkach zadani 9B-1. Tim
je mozné porovnani softwar( pfi feSeni obdobného koncepéniho modelu, kontrola spravného
porozuméni fyzikalniho vyznamu vstupnich parametrech (s ohledem na vstupy softwaru), bez
ambice shody vysledku modelu s experimentem.

Vypocet je obdobou prvotniho modelovani realizaéniho tymu experimentu LTDE-SD (Nilsson
et al. 2010 — kapitola 4), z néhoz jsou pouzita vstupni data a je tak mozné porovnani také proti
témto vysledkim.

Model uvazuje difuzi a sorpci v homogenni horninové matrici v geometrii bud 1D kolmo na
puklinu pro profily A nebo 1D radialné (osové symetricky model) pro profily D. Délka je zvolena
do vzdalenosti pfesahujici pfedpokladany dosah migrace, v rozmezi 100 az 300 mm (volba
feSiteld omezena vypocetni naro€nosti). Polomér vrtu u radialniho modelu je 18 mm. Konkrétni
realizace a nastaveni v jednotlivych softwarech a pouzité parametry jsou uvedeny v hlavnich
rysech, dalSi podrobnosti pak v pribézné zpraveé (Hokr et al., 2016) a v souvislosti s FeSenim
inverzniho modelu 9B-1, které vychazi ze stejného usporadani (¢asti 4.3 a 4.4).

4.2.1 Vstupni data

Parametry horniny jsou uvedeny v Tab. 16, pfevzaté ze zpravy (Nilsson et al. 2010). Sorp¢&ni
koeficienty jsou rozliSené pro radionuklidy, ostatni parametry jsou spole¢né. Pivodni hodnota
u CI-36 byla o nékolik fadu vyssi a povazujeme ji za chybu. Smysl pfevzaté hodnoty 108
chapeme jen jako formalni volbu €isla blizkého nule. Difuzni koeficient ve volné vodé je volen
jednotné pro vSechny radionuklidy 2:10° m?/s, tj. i De je pro vSechny radionuklidy stejné.
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Ukazalo se jako pomérné naroCné s fadou nejednoznacnosti, jak proces rozebirani
experimentu po ukoncéeni kontaktu koktejlu stopovact s horninou ovliviiuje probihajici difuzni
transport a smysl vyslednych analyz ve vztahu k interpretované difuzi ve fazi in-situ. V Tab. 17
jsou uvedeny casy rGzného typu manipulace s horninou. Analyza moznych vlivii nebyla
pfedmétem tohoto porovnani, ale alesponn bylo jednodu$se mozné odhadnout, jak moc
probihajici difuze po extrakci horniny za idealnich podminek ovlivni vysledny profil. Proto byly
zvoleny okamziky, které znamenaiji hlavni zmény v teoretické konfiguraci modelu:

e b.c.1: samotny experiment in-situ s kontaktem se stopovacem
e Db.c.2: oddéleny blok horniny bez kontaktu (izolovany nebo neizolovany)
e b.c.3: oddélené jednotlivé mikrovrty

Ve srovnavacim vypoCtu byla oddélena jen prvni faze a zbyvajici ¢as formou okrajové
podminky na plode kontaktu se stopovadem (neuvazujeme daldi zmény geometrie). Vystupy
byly provedeny ve tfech bodech, prvni znamenajici faktické porovnani s vypocty Nilsson et al.
(2010) tj. cca 200 dni, dalSi dva po dvou fazich dalSi probihajici difuze, kdy Ize pfedpokladat
tendenci k méfenym tvaram profilQ.

4.2.2 Vysledky porovnani

Vypocet byl proveden pro 8 variant — 4 radionuklidy s riznymi parametry na dvou geometriich
odpovidajicich skupinam profild A (kolmo z pukliny) a D (radialné z vrtu). Z kazdé varianty jsou
tfi vystupy pro rlizné ¢asové okamziky. Cela sada vypoctl byla provedena softwary Flow123d
(TUL) a GoldSim (varianta Cell Net — FJFI), dva vybrané pak také MT3DMS (PROGEO).
Vysledky jsou zobrazeny na pozadi méfenych dat profild pouzitych pro 9B-1 (orientacni
porovnani) a porovnany s vysledky Nilsson et al. (2010), odpovidajicich simulaci v ase
197 dni (data byla jen graficky ode¢tena z puvodnich obrazkui).

Prezentovano je z celkovych 8 jen 5 variant, z divodu podobnosti mezi profily A a D u
sorbujicich stopovagu. Ctyfi ptipady profilil A jsou na Obr. 35 aZ Obr. 38. Zarovef zahrnuiji
obé spoctené varianty MT3DMS, druha je D profil CI-36 (Obr. 39). Vysledky jsou v pfiméfené
shodé mezi sebou, i kdyz jsou urcité rozdily ve sklonu profilt. Vysledky Nilsson et al. (2010)
maiji ve vétSiné pfipadd strméjsi profil, zde ale nemame plnou kontrolu nad jednotnosti zadani
modelu. U vysledka feSiteld TUL, FJFI a PROGEO, pokud dochazi k rozdilu, tak pro ¢ast kfivky
s niz§imi hodnotami. Uvédomime-li si, Ze jde o Cisla o nékolik fadd mensi nez maximum
(zadana okrajova podminka), miUze byt pfiinou jen nepfesnost numerického algoritmu,
pripadé efekt rozdilu okrajové podminky nulového toku a nulové koncentrace, ev. vzdalenosti
okrajové podminky.

Ve vsech pfipadech muzeme dale pozorovat ¢asovy vyvoj béhem experimentu (do 197 d) a
mezi rozebranim a analyzami (do 460 d). Pozdé&ji probihajici difuze zméni profil na tvar blizsi
k analyzovanym profilim, ale zména zdaleka nestaci na pIné vysvétleni rozdilu.
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Obr. 35 Porovnani profilti Na-22 spoc¢tenych modely Flow123d, GoldSim (Cell net) a MT3DMS pro typ
A acasy 197 d, 310 d a 460 d, proti méfeni profilti A6 a A9 a ptivodnimu vypoctu v (Nilsson et al. 2010).
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Obr. 36 Porovnani profilii Cl-36 spoctenych modely Flow123d a GoldSim (Cell net) pro typ A a ¢asy
197 d, 310 d a 460 d, proti méreni profilt A6 a A9 a ptivodnimu vypoctu v (Nilsson et al. 2010).
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Obr. 37 Porovnani profili Ni-63 spoctenych modely Flow123d a GoldSim (Cell net) pro typ A a Easy
197 d, 310 d a 460 d, proti méreni profilit A6 a A9 a pdvodnimu vypoctu v (Nilsson et al. 2010).
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Obr. 38 Porovnani profilii Cs-137 spoctenych modely Flow123d a GoldSim (Cell net) pro typ A a ¢asy
197 d, 310 d a 460 d, proti méfeni profiltt A6 a A9 a ptvodnimu vypoctu v (Nilsson et al. 2010).
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Obr. 39 Porovnani profilti Cl-36 spoctenych modely Flow123d, GoldSim (Cell net) a MT3DMS pro typ D
a Casy 197 d, 310 d a 460 d, proti méreni profilii D12 a D13 a plvodnimu vypoctu v (Nilsson et al. 2010).

4.3 Inverzni model Flow123d

Pfi simulaci experimentu jsme nejprve pouzili model s diflzi a linearni sorpci v homogennim
médiu. Vystupy modelu (koncentraCni profily) se kvalitativné shodovaly s prabéhy
znazornénymi fialové na Obr. 34, jak bylo mozné olekavat a je téz prezentovano
v pfedchazejici sekci 4.2. Potvrdilo se tak, ze chceme-li vylepSit shodu s méfenymi daty, je
tfeba zanést do modelu ur€itou miru heterogenity.

V souladu s instrukcemi koordinator pracovni skupiny GWFTS byly simulace rozdéleny do
dvou etap:

e Etapa 1 — ukolem bylo replikovat zméfené profily koncentraci (aktivit) v horninové
matrici. Koncentrace stopovacl v roztoku (jejich ¢asovy vyvoj) prevzaty ze zadavaci
dokumentace (Lofgren a Nilsson, 2015) — méfené hodnoty jako vstup.

o FEtapa 2 — pfevezme parametry z Etapy 1. Model byl rozSifen o simulaci vyvoje
koncentraci stopovacu v roztoku, byla sledovana hmotnostni bilance.
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4.3.1 Etapal

Bylo simulovano 6 stopovacu (Na-22, CI-36, Co-57, Ni-63, Ba-133 a Cs-137). Pro kazdy z nich
byly vyuzity 4 méfené profily, dva odvrtané z experimentalni sekce — puklina (jadra A) a dva
z experimentalni sekce — vrt (jadra D). Pro kalibraci modelu v prvni etapé jsme pouZili jen
profily z jader A, jelikozZ jejich simulace bylo mozno provadét v 1D, coz pfi mnohaCetném
spousténi modelu spojeném s kalibraci znamenalo vyznamnou €asovou Usporu. Charakter
meéfenych profill koncentraci je pro jadra A i D shodny, z ehoz jsme vyvodili, Ze parametry
modelu ziskané pfi kalibraci jader A budou pfenositelné i pro jadra D.

Snahu o modelové postizeni méfenych profilll jsme zalozili na pfedpokladu pfitomnosti zény
naruseni v blizkosti vrtu (BDZ). Horninu jsme tak uvazovali heterogenni ve smyslu parametru
ménicich se spojité s rostouci hloubkou (vzdalenosti od vrtu/roviny pukliny).

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

Simulovany byly procesy difuze a linearni sorpce.

Simulacni perioda byla 434 dni. Horninova matrice byla v kontaktu s roztokem prvnich 189
dni. Ve zbytku periody je simulovana jen difuze v samotné matrici s nulovym hmotnostnim
tokem pres hranici (celkova hmotnost jednotlivych stopovadt v matrici se jiz neméni). Tim je
postizen jak samotny experiment, tak i as mezi ukonéenim experimentu a analyzou vzorkd,
béhem néjz byla jadra zabalena a uskladnéna.

Transport stopovacl (radionuklidd) v horninové matrici je fizen tfemi parametry (porozita,
efektivni difuzivita a distribuéni koeficient linearni sorpce). Jejich hodnoty byly pfedmétem
kalibrace, ktera byla provadéna manualné s cilem postihnout trend méfenych koncentracnich
profili spiSe nez jejich pfesné hodnoty, v kterémzto pfipadé by byla vhodnéjsi kalibrace
automaticka.

Radioaktivni rozpad nebyl uvazovan, jelikoz vSechny zméfené aktivity uvedené v zadavaci
dokumentaci byly pfepocteny na hodnoty, jaké by odpovidaly nerozpadajicimu se stopovaci.

Porozita byla uvazovana jako linearné klesajici s rostouci hloubkou (vzdalenosti od stény vrtu)
v prvnich dvou fyzickych skupinach, v té tfeti jiz zUstava konstantni. Jeji hodnoty, jiz jako
vysledky kalibrace, jsou uvedeny v Tab. 18 a znazornény na Obr. 40. Podstatné je, ze pro
vSechny stopovaCe byla pouZita stejna hodnota porozity. Vyjimkou je CI-36, u néhoz
predpokladame projevujici se aniontovou exkluzi.

Distribu¢ni koeficient linearni sorpce také klesa s rostouci hloubkou: strmé v prvni fyzické
skuping, pomaleji (nebo také vubec) ve druhé, ve tfeti pak zlstava konstantni. CI-36 je

simulovan jako konzervativni stopovac. Jeho hodnoty (vysledky procesu kalibrace) jsou
znazornény na Obr. 41 (v zavislosti na hloubce, pro prvni dvé fyzické skupiny).

Tab. 18 LTDE-SD - zavislost hodnoty porozity na hloubce (vzdalenosti od stény vrtu)

Hloubka [m] | Porozita [-] | Hloubka [m] | Porozita CI-36 [-]
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Obr. 41 LTDE-SD - zavislost hodnoty distribucniho koeficientu linearni sorpce na hloubce (vzdalenosti

od stény vrtu)

Poslednim parametrem je efektivni difuzivita, ktera je pocitana z difuzivity ve volné vodé,
geometrického faktoru a porozity. Hodnota difuzivity ve volné vodé je pro kazdy ze stopovacu
vzdy konstantni v celé vypocetni oblasti (Tab. 19, vysledky procesu kalibrace). Jelikoz hodnota
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efektivni difuzivity je zavisla na porozitg, jejiz hodnota se méni s hloubkou, méni se s hloubkou
i hodnota efektivni difuzivity.

Tab. 19 LTDE-SD - hodnoty difuzivity ve volné vodé pro jednotlivé stopovace

Stopova¢ | Difuzivita ve volné vodé [m?/s]
Na-22 5e-10
CI-36 1,462e-9
Co-57 2e-9
Ni-63 5e-10
Ba-133 2e-9
Cs-137 2e-9

Na Obr. 42, Obr. 43, Obr. 44, Obr. 45, Obr. 46 a Obr. 47 jsou znazornény simulované
koncentracni profily (vysledky zkalibrovaného modelu) spolu s profily naméfenymi na jadrech
A6 a A9. Na kazdém z obrazku jsou vlevo profily v linearni Skale, které 1épe dokumentuji vyvoj
(strmy pokles) koncentrace v prvnich nékolika milimetrech horninové matrice, a vpravo ve
Skale logaritmické, kde je lépe vidét shoda modelu s mé&fenymi daty ve vétsi vzdalenosti od
kontaktu horniny s roztokem stopovacl. Méfené koncentraéni profily byly tabelovany
v jednotkach [Bg/g]. Vystupy modelu, koncentrace v kapalné fazi, tak bylo tfeba pro srovnani
prepocist dle vztahu:

n+Kp-ps

prn+ps’
kde c [Bg/g] je vysledna koncentrace, ¢ [kg/m®] je koncentrace v kapalné fazi (vystup
Flow123d), a [Bg/g] je specificka aktivita, Kp [kg/m?] je distribu¢ni koeficient linearni sorpce, n
[-] je porozita, ps [kg/m?] je hustota horniny a pi [kg/m?] je hustota kapaliny (vody).

c=c¢-a

Lze fici, ze bylo dosazeno relativné dobré shody s méfenymi daty. LepSi shody by bylo Ize
docilit dal$i kalibraci nebo rozdélenim vypoc€etni domény na vice nez tfi fyzické skupiny, coz
by zvySilo poCet stupnd volnosti modelu (kalibrovatelnych parametr(). Jelikoz ale presnost,
s jakou byly profily zméfeny, je diskutabilni (to je patrné napfiklad na oscilacich v méfenych
datech), nedavalo by valny smysl snazit se docilit dokonalejsi shody. Podstatnou véci je
vystizeni trendu.

Otevienou otazkou zUstava realisti€nost pouzitych parametrd, které byly ziskany procesem
manualni kalibrace. Pokles porozity a distribu¢niho koeficientu linearni sorpce v prvnich
vrstvach simulacni domény je vysvétlitelny pritomnosti BDZ — v blizkosti kontaktu s roztokem
stopovacl muze byt hornina rozruSena pracemi provazejicimi pfipravu experimentu. To mohlo
zpusobit zvySeni porozity a v souvislosti s tim také narist sorpéniho koeficientu zpusobeny
vyS$§im dostupnym sorp&nim povrchem.

Je tfeba zminit, Ze, jak plyne z principu ekvifinality, nalezend kombinace parametr(
pravdépodobné neni jedina, ktera poskytne dobrou shodu mezi modelem a méfenymi daty. Je
napriklad mozné, Ze pokles porozity by mél byt strméjsi, pfiCemz pokles parametru sorpce ma
byt naopak mirné&jsi.
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S cilem ovéfit, nejsou-li v modelu pouzité parametry nesmysiné, byla pro kazdy stopovac
spoctena zdanliva difuzivita (v€etné jejiho vyvoje v zavislosti na hloubce) dle vztahu:

T T

Do =Dy =Dy

ps - Kp'
1+—n

kde R [-] je retardace. Pro zadny ze stopovacu v libovolné hloubce nesmi byt zdanliva difuzivita
vyS8Si nez difuzivita ve volné vodé. Potvrzeni spinéni tohoto kritéria je uvedeno v Tab. 20. To
pfirozené nedokazuje, Zze pouzité parametry jsou spravné, jen to, Ze nejsou v rozporu s
fyzikalnimi.

Tab. 20 LTDE-SD - srovnéni maximalini hodnoty zdéanlivé difuzivity s difuzivitou ve volné vodé

Stopovac | Difuzivita ve volné vodé [m?/s] | Zdanliva difuzivita [m?/s] — maximum
Na-22 5e-10 7,21e-11
CI-36 1,462e-9 3,13e-10
Co-57 2e-9 6,48e-12
Ni-63 5e-10 6,30e-11
Ba-133 2e-9 2,52e-10
Cs-137 2e-9 2,52e-10
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Obr. 42 LTDE-SD — koncentraéni profily v horniné v linearni (vlevo) a logaritmické (vpravo) Skale — Na-
22
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Obr. 43 LTDE-SD - koncentracni profily v horniné v linearni (vlevo) a logaritmické (vpravo) Skale — Cl-
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Obr. 44 LTDE-SD - koncentraéni profily v horniné v linearni (vlevo) a logaritmické (vpravo) Skale — Co-
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Obr. 45 LTDE-SD - koncentracni profily v horniné v linearni (vlevo) a logaritmické (vpravo) Skale — Ni-
63
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Obr. 46 LTDE-SD — koncentracni profily v horniné v linearni (vlevo) a logaritmické (vpravo) Skéle — Ba-
133
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Obr. 47 LTDE-SD - koncentracni profily v horniné v linearni (vlevo) a logaritmické (vpravo) Skale — Cs-
137

4.3.2 Etapa?2?

Druha etapa modelovani experimentu LTDE-SD spociva v rozSifeni modelu o simulaci vyvoje
koncentrace v roztoku stopovacu (radionuklidd). Tyto koncentrace jsou pouzivany jako
okrajové podminky transportu na rozhrani roztok — hornina.

Model roztoku je nadfazen modelu Flow123d — zajistuje jeho spousténi, modifikaci jeho vstupl
a vyhodnoceni jeho vystupu.

Pocate¢ni stav roztoku byl odvozen z Udajl uvedenych v zadavaci dokumentaci: pocatecni
objem roztoku je 1150 ml, pocate¢ni koncentrace jednotlivych stopovacu byly spo&teny na
zakladé injektované aktivity.

Zmény stavu roztoku byly zpusobeny:

1. Odebiranim vzorku — ze zadavaci dokumentace znamy odebrané objemy spolu s Casy,
kdy k odbérim doslo. Nezpusobuji zménu koncentrace, ale zménu objemu roztoku
spolu s hmotnosti stopovaci v roztoku rozpusténych.

2. Hmotnostni tok do/z horninové matrice — pocitan na zakladé vystupu (hmotnostni
bilance) Flow123d.

Model roztoku sleduje ¢as, objem roztoku a hmotnosti stopovacu v ném rozpusténych. Pocita
okrajovou podminku pro simulace transportu, které opakované spousti se simulaéni periodou
1 den (1 hodina béhem prvniho dne). Po kazdém jednotlivém bé&hu transportniho modelu,
model roztoku vyhodnoti vystupy Flow123d (hmotnostni tok pfes hranici reprezentujici
rozhrani roztok — hornina) a na jejich zakladé prepoc¢te hmotnosti stopovaci v roztoku. Pfed
kazdym bé&hem transportniho modelu, model roztoku zkontroluje, zda nedoslo k odbéru
vzorkd. Pokud ano, nalezité upravi objem roztoku a hmotnosti stopovacl v ném rozpusténych.

Vyvoj koncentrace v roztoku je popsatelny diferencialni rovnici prvniho fadu. Model roztoku ji
numericky fesi, ve své podstaté explicitni jednokrokovou metodou. Simulaéni perioda dil€ich
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transportnich modell je tak krokem Casové diskretizace modelu roztoku, ktery ma jednak vliv
na presnost numerického feseni a jednak je dulezity pro jeho stabilitu (Anderson, 1995).

Geometrie experimentu je komplikovana, jeji reprezentace 3D vypocetni siti byla obtizné
pouzitelna kvuli vysokym narokim na jemnost vypocetni sité v blizkosti rozhrani roztok —
hornina (vytvofena sit méla desitky milion elementt). Pfistoupili jsme proto ke zjednodu$eni,
které by mélo mit zadny nebo zanedbatelny dopad na pfesnost vystupl (obzvlasté v kontextu
jinych nejistot s modelem spojenych). Experiment byl reprezentovan dvéma samostatnymi
geometriemi:

1. 1D geometrie — pro vypocet interakce mezi horninou a experimentalni sekci — puklina.
Jak geometrie, tak vypocetni sit’ jsou identické s témi pouzitymi a popsanymi v Etapé
1. Plocha rozhrani roztok — hornina je 0,0236 m?.

2. 2D geometrie — pro vypocet interakce mezi horninou a experimentalni sekci — vrt.
Vytvorena jako vyse€ mezikruzi (s uhlem vysec€e 11/90 radiant). Reprezentace celého
mezikruzi by zbyte€né zvysila vypocCetni naroky. Plocha rozhrani roztok — hornina je
0,034/180 m? (pfi vyhodnoceni vystupd Flow123d je hmotnostni tok nasoben 180).

Kdykoli model roztoku vola Flow123d, spousti dvé jeho instance (jednou pro kazdou geometrii)
a vyhodnoti vystupy obou.

Vyjma okrajové podminky transportu jsou vSechny parametry modelu shodné s Etapou 1
(v€etné celkového Casového ramce simulace). Nize jsou prezentovany vybrané vysledky
simulaci Etapy 2.

NejlepSi shody s méfenymi hodnotami koncentrace v roztoku bylo dosazeno pro Cs-137 (viz
Obr. 48).

U ostatnich stopovacl byla shoda horsi, jak je ukédzano pro Ni-63 (Obr. 49). Z obrazku je patrny
velmi rychly pokles méfené koncentrace béhem prvnich hodin experimentu. V dusledku
rozdilné okrajové podminky se pfirozené zhorSila také shoda simulovaného a méfenych
koncentracnich profilt v horniné (viz Obr. 50, srovnej s Obr. 45). Kdybychom se snazili vylepsit
shodu méfeného a simulovaného ¢asového vyvoje koncentrace v roztoku, museli bychom
zvysit celkovou hmotnost stopovace v horninové matrici na pfiblizné dvojnasobek, coz by
shodu profilt v ni jesté vyrazné zhorSilo. Vysledek tak ukazuje nikoli na chybu v parametrech
horninové matrice, ale na chybu hmotnostni bilance, ktera muze byt zplsobena bud chybami
mérfeni aktivit at' uz v roztoku (kde nejistoty méfeni jsou velmi dobfe patrné z oscilaci
v nékterych Casovych Ffadach) nebo v matrici nebo chybou experimentu, kdy nékteré
stopovace se mohli vazat na experimentalni vybaveni.

Dil¢im zavérem je, Ze je Iépe pouzit poCatecni injektované mnozstvi stopovacl a simulovat
koncentracni vyvoj v roztoku (sledovat hmotnostni bilanci) nez jako okrajovou podminku
pouzivat chybou zatizena méfeni. PiestoZe simulované a méfené Casové vyvoje koncentrace
stopovacu v roztoku nejsou shodné pro vSechny stopovace, z toho plynouci rozdily v okrajové
podmince transportu na rozhrani roztok — hornina nezhorsuiji kvalitativni shodu koncentracnich
profild v horning, jakkoli shoda kvantitativni se mulze zhorSit. Pravé kvalitativni shoda
znamena, ze validita pfedpokladu poklesu parametri horniny s hloubkou zlstava, zlepSeni
shody kvantitativni mize byt dosazeno dodate¢nou kalibraci parametra.
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Obr. 48 LTDE-SD — model roztoku — Cs-137
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Obr. 49 LTDE-SD — model roztoku — Ni-63
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Obr. 50 LTDE-SD — Etapa_2 — koncentracni profily v horniné v linearni (vlevo) a logaritmické (vpravo)
Skale — Ni-63

4.4 Inverzni model Goldsim

441 Etapal

Pro interpretaci naméfenych dat zin-situ experimentd LTDE-SD byl vytvofen model
v programovém prostfedi GoldSim. VyuZita byla komeréni licence (GoldSim + RT (Enterprise))
ve verzi 12.0. Tento model reprezentuje difizi do horniny pomoci 1D sité kone&nych objemu
(element Cell). Aby bylo mozné modelovat heterogenni povahu horninového prostfedi, byla
1D sit’ rozdélena stejné jako v in-situ experimentu do 16 ¢asti (Obr. 51), pfi¢emz kazda Cast
obsahovala svoje horninové prostfedi a jeji transportni cesta byla rozdélena na 5 ¢asti (Obr.
52). Okrajova podminka na vstupu byla definovana na zakladé experimentalnich dat o
koncentracich (&ast INPUT). Tento model byl pouzit k optimalizaci vybranych vstupnich
parametrl tak, aby vypocitané pranikové kfivky co nejvérnéji reprezentovaly tvary
detekovanych kfivek.

Obr. 51 Rozdéleni 1D site do 15 oddélenych ¢asti v grafickém rozhrani GoldSim.
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Obr. 52 Jedna z 15 oddélenych casti 1D sité v grafickém rozhrani GoldSim. V oddélené &asti jsou
definovany viastni hodnoty transportnich parametr( pomoci element( FluidS8 a SolidS8. Vlastni podsit
konecnych objemu byla tvorfena péti elementy Cell (S8_Z1R1- S8 Z5R1), pricemz difazni délky se liSily
pro jednotlivé oddélené ¢asti podobné, jako se ménily tloustky jednotlivych fezii odebranych z horniny.

Optimalizace hodnot vybranych parametru je zalozena na hledani minima ucelové funkce, coz
v naSem pfipadé byla suma druhé mocniny rozdili koncentraci mezi modelovymi a
experimentalnimi hodnotami v daném misté horniny (pouze v mistech, kde byla méfena
experimentalni data, nedochazi tak kinterpolaci naméfenych hodnot), vydélena
experimentalnimi hodnotami (Obr. 53). U&elova funkce se minimalizuje vzhledem k vybranym
parametrim. Pro kazdy z téchto parametru je tfeba v GoldSim zadat poc¢ate¢ni hodnotu a
horni a dolni mez. Samotna optimalizace se provadi v GoldSim pomoci ,Box’s complex
method“ popsané v (Box 1965). Tato metoda je zaloZzena na vytvoreni tzv. ,initial complex® pro
kazdy z optimalizovanych parametrd. ,Initial complex® je mnoZina mozZnych hodnot
sledovanych vystupl pro vstupni parametry s hodnotami v mezich nadefinovanych
uzivatelem. Tento ,initial complex® obsahuje minimalné dvojnasobny pocet hodnot, nez je
poCet optimalizovanych parametri. Algoritmus poté prohledava parametricky prostor a
zaménuje nejnevhodnéjSi FeSeni za nova, dokud program nedokonverguje k optimalnimu
feSeni. Pokud nedojde ke konvergenci v ur€itém poctu krok(, objevi se chybova hlaska.
GoldSim umoznuje definovat pfesnost optimalizace. Dava na vybér ze ¢tyf moznosti pfesnosti:
~Low“, ;Medium®, ,High“ a ,Maximum?®. Pfesnost udava, jakym zpusobem bude vygenerovan
sinitial complex®. Pro pfesnost ,Low" je vygenerovano minimalni mnozstvi hodnot parametru,
tedy 2n hodnot, kde n je pocet optimalizovanych parametrd. Pro pfesnost ,Medium® je
vygenerovano n a pro ,High“ a ,Maximum® 10 n hodnot a do ,initial complex” je z nich vybrano

85



Evidenc¢ni oznaceni:

SURAO Testovani transportnich modell s vyuzitim in-situ
zahraniénich experiment(i — Zavére¢na zprava SURAO TZ 481/2020

2 n nejvhodnéjsich. Stuper presnosti se také lisi ukonéenim optimalizace. Pfi pfesnosti ,Low"
je optimalizace ukoncena poté, co se nova hodnota optimalizované funkce od pfedchozi nelisi
o vice nez 1 %, nebo po 100 pokusech. Pfi pfesnosti ,Medium® jsou tyto podminky 0,1 % a
1000, pfi ,High* 0,001 % a 10 000, pfi ,Maximum® 0 % a 1 000 000.

Nejdfive byla heterogenita v modelu reprezentovana jednou proménou hodnotou, a to
difiznim koeficientem De, jehoZ hodnota rostla se vzdalenosti od zdroje. Resit optimalizagni
ulohu, ve které by se v kazdé oddélené Casti volily specifické koeficienty De, Kq, ¢ neni mozné,
protoze pro kazdou zoddélenych ¢asti mame pouze jednu experimentalni hodnotu.
Optimalizovany byly tfi parametry (Deo, a, n) nami zvolené funkce pro rist D

D, = Dy + ad™, (3.1)
které bodu horniny ve vzdalenosti d pfifadi danou hodnotu De.

Na Obr. 53 je ilustrovano, jak se v grafickém prostfedi GoldSim nadefinuje ucelova funkce.
V pravém okné je vidét predpis pro vypocet sumy druhych mocnin rozdilu koncentraci
v 1. experimentalnim bodé. Model si nacte vzdalenosti, ve kterych se stanovovala koncentrace
a najde modelovou hodnotu ve stejné vzdalenosti od zdroje. Funkce Sum (ucelova funkce)
poté secte tyto rozdily pro vSechny méfené body.

Na Obr. 54 jsou vidét prinikové kfivky pro CI-36 v jadru A6, kde Cervena kfivka odpovida
experimentalnim hodnotdm a zelena kfivka modelovym hodnotam s optimalizovanymi
parametry vzdalenostni zavislosti D.. Minimalni hodnoty rozdilu experimentalnich a
modelovych dat bylo dosaZeno pro Deo = 1,002:10*m?/s, a=3,18:10%, n = 3,13. Ostatni
parametry modelu byly nacteny z Excel souboru (napf. Kq=10% m%kg, £ =0,03). Pro tuto
funkéni zavislost, De od vzdalenosti 10 cm limituje k hodnoté difuzniho koeficientu ve volné
vodé (viz Obr. 55), cozZ je z fyzikalniho hlediska nemozné. To hovofi o tom, Ze pouzity model
nemusi obsahovat vSechny procesy, které se na vzniku transportni kfivky podilely.

Stejny model byl pouzit i pro experimentalni data v jadru A6 pro sorbujici iont, konkrétné Na-
22. Byla pouzita stejna zavislost koeficientu De na vzdalenosti od zdroje. Koeficienty a a n této
zavislosti byly stejné, jako v pfipadé CI-36, jina byla jen hodnota Deo = 5,314-101* m?%/s. Dalsi
parametry, pro které byla dosazena nejleps$i shoda modelovych vysledkl s experimentalnimi,
byly Kq=2,72:10° m3/kg, € = 0,03. Vypocitané a namérené prinikové kfivky pro Na* jsou na
Obr. 56.
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Obr. 53 Zadani objektové funkce pro optimalizaci v grafickém prostfedi GoldSim.
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Obr. 54 Srovnani experimentalniho a modelového prabéhu aktivity CI-36 v horninové vrstvé.
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Obr. 56 Srovnani experimentalniho a modelového prabéhu aktivity Na-22 v horninové vrstvé.
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4.4.2 Etapa?2

V nasledujici etapé byl v programovém prostiedi GoldSim vypracovan rozSifeny model, ktery
souc€asné obsahuje oba typy vzorkl (A, D). Na Obr. 31 je znazornéno umisténi modeld obou
vzorkU; poloha vzorku A je nahodna, diky nastavitelné ploSe prifezu valce mize model vzorku
reprezentovat cely objem horniny, ze které byly vzorky odebrany. Dale rozSifeny model
umoznuje soucasné simulovani transportu vice radionuklidl. Pro obecnéj$i popis
heterogenniho horninového prostfedi bylo zavedeno v kazdém elementu Cell druhé
Lhorninové prostiedi“. Tato druhé horninové prostiedi pfedstavuje sit’ mikropuklin (Obr. 57),
které maiji odliSné transportni vlastnosti a muzou predstavovat preferencni transportni cestu.
Nasleduje podrobnéjdi popis implementovanych zmén. Nakonec model umoZhuje feSit
transportni Glohu pouze na zakladé pocatecnich aktivit radionuklidd.

Obr. 57 Autoradiograf (nalevo) a fotografie (napravo) fezu vzorku A.9. Cerné zbarvené Gasti
v autoradiografu je mozné interpretovat jako sit mikropuklin, které pfedstavuji preferenéni transportni
cesty. Pfevzato z (Léfgren et al. 2015).

Uvazované radionuklidy

RozSifeny model fesi paralelné transport téchto péti radionuklidi: Na-22, CI-36, Ni-63, Ba-133
a Cs-137. Vstupni mnozstvi téchto radionuklidu je zadano bud ve formé €asovych prabéhl
koncentraci, kdy se v kazdém €asovém kroku interpoluje koncentrace ve vstupnim elementu
Cell z experimentalnich dat pomoci elementu Time Series a nebo je zadana pouze pocateéni
hmotnost radionuklidd ve vstupnim elementu Cell.

Model D vzorku

Model D vzorku byl sestaven pomoci 1D sité kone¢nych objem0 (element Cell) s cylindrickou
geometrii (Obr. 58) s konstantni Z soufadnici rovnou 300 mm, a s R soufadnicemi, které jsou
uvedeny v Tab. 21 pro vSech 76 elementu Cell. Téchto 76 elementl Cell bylo rozdéleno do tfi
skupin (na Obr. 31 zobrazeno pomoci riznych odstind modré, na Obr. 58 pomoci rdznych
barev), prvni skupina obsahuje deset elementt s polomérem v intervalu 18-19 [mm], nasleduje
druha skupina obsahujici pét elementl s polomérem 19-20 [mm] a zbyvajici tfeti skupina
obsahuje 61 elementt s polomérem 20-160 [mm]. Kazda skupina ma vlastni dvé modelova
horninova prostfedi (preferenéni zéna mikropuklin a objem zrn).
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Obr. 58 Detail geometrie cylindrické sité modelu D vzorku, barevné jsou odliSeny oblasti riiznych
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modelovych hornin (prostorové proménné parametry).

Tab.

|
150

21 R- souradnice cylindrické sité reprezentujici D vzorky.

Index | R[mm] | Index | R [mm] | Index [ R [mm] | Index | R [mm] | Index | R [mm]
R1 18 R17 | 20,5 R33 |34 R48 | 85 R64 | 175
R2 18,1 R18 |21 R34 | 36 R49 | 90 R65 | 180
R3 18,2 R19 | 21,5 R35 |38 R50 |95 R66 | 185
R4 18,3 R20 |22 R36 |40 R51 | 100 R67 | 190
R5 18,4 R21 | 22,5 R37 |42 R52 | 105 R68 | 200
R6 18,5 R22 |23 R38 |44 R53 | 110 R69 | 210
R7 18,6 R23 | 23,5 R39 |46 R54 | 115 R70 | 220
R8 18,7 R24 | 24 R40 |48 R55 | 120 R71 | 230
R9 18,8 R25 | 24,5 R41 |50 R56 | 125 R72 | 240
R10 | 18,9 R26 |25 R42 | 55 R57 | 130 R73 | 250
R11 |19 R27 | 26 R43 | 60 R58 | 135 R74 | 260
R12 | 19,2 R28 | 27 R44 | 65 R59 | 140 R75 | 270
R13 | 19,4 R29 |28 R45 |70 R60 | 145 R76 | 280
R14 | 19,6 R30 |29 R45 |75 R61 | 150 R77 | 300
R15 | 19,8 R31 |30 R46 | 80 R62 | 155
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R16 |20 R32 |32 R47 | 34 R63 | 160

Horninova prostredi

Zakladni vlastnosti horninového prostfedi jsou v modelu definovany pomoci hustoty, porozity
a Kq. Hustota byla uvazovana v provedenych studii stejna pro vSechna horninova prostfedi,
rovna 2700 kg/m?; hodnoty porozity a Kq byly uvazovany riizné a byly optimalizovany tak, aby
se modelované profily, tj. prostorova rozlozeni, co nejvice podobaly detekovanym. Kazdy
element Cell, ktery je soucasti transportnich cest reprezentujicich A a D vzorky, obsahuje dvé
horninova prostiedi (oznaCeno jako solid1 a solid2). Relativni zastoupeni téchto dvou
horninovych prostiedi je v modelu fizeno vstupnim parametrem, ktery byl optimalizovan stejné
jako hodnoty porozity a Kg vzhledem k detekovanym profilim — v tabulce s vysledky je
oznacen jako ,solid2/solid®, tj. pomér druhého prostfedi k celku.

Vysledky vybrané studie

Pro sorbujici radionuklidy Ni-63, Ba-133 a Cs-137 jsme pouzili vstup ve formé &asovych
pribéhd koncentraci a pouzili jsme také vysledky ze stejného vzorku (A6). Na rozdil od studie
pro Na-22 a CI-36 (kde byla dosazena pomérné dobra shoda na zakladé prostorové proménné
hodnoty difuzniho koeficientu De) jsme pouzili konstantni D, = D,, a optimalizovali jsme kromé
Deo i Ky a relativni zastoupeni horninovych prostfedi. Abychom dosahli shody mezi
simulovanymi a experimentalnimi profily, museli jsme uvazovat vy$si hodnoty efektivniho
difuzniho koeficientu Deo pro sorbujici radionuklidy nez pro CI-36 (Tab. 22) a hlavné velké
zastoupeni horniny s nulovou sorpci (pro d>10 mm 99 % nesorbujici horniny viz Tab. 23).
Vysledné profily jsou na Obr. 59.

Souhrn doposud ziskanych vysledki

Vysledky provedenych studii ukazuji, Ze pro reprezentaci pozvolné ¢asti profill je nutné
uvazovat vysoké difuzni koeficienty u nesorbujicich radionuklidd a v pfipadé sorbujicich
radionuklidd sorpci radionuklidd na velmi omezené €asti objemu horniny. To Ize interpretovat
tak, ze detekované profily nelze vysvétlit pomoci modelu, ktery zahrnuje pouze transport fizeny
Fickovymi zékony. Z rozboru experimentu vyplyva, Ze nelze vyloucit, Ze b&éhem experimentu
mohlo dojit k advektivnimu toku diky tlakovym gradientiim, nebo k osmoéze diky vysouseni. Na
druhé strané autoradiografy fez( vzorku kvalitativné odpovidaji zavéru, zZe transport stopovacu
byl omezen na maly objem horniny.

Tab. 22 Viybrané parametry, které byly pouZity pro simulaci profili zobrazenych na Obr. 59. Hodnoty
parametr( byly optimalizovany vzhledem k detekovanym profiliim.

Parametr CIl-36 Ba-133 Cs-137 Na-22 Ni-93
Kq [m%kg] - solid1 1,0E-14 2,5E-03 4,0E-02 5,0E-05 4,0E-02
Kq [m3/kg] - solid2 1,0E-14 1,0E-10 1,0E-10 1,0E-14 1,0E-10
Deo [M?/] 4,1E-14 8,0E-13 1,0E-11 1,0E-13 2,0E-12
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Obr. 59 Srovnani experimentalnich a modelovych prabéehu aktivity péti radionuklid( v horninové vrstvé.

Tab. 23 Relativni zastoupeni hornin a jejich porozity, které byly pouzity pro simulaci profili zobrazenych
na Obr. 59 (vysledek optimalizace).

Modelova |1 2 3 4 5 6 7 8
vrstva

solid2/solid | 0,20 | 0,20 | 0,20 | 0,20 | 0,20 | 0,99 |0,99 |0,99

el 0,009 | 0,008 | 0,006 | 0,003 | 0,003 | 0,003 | 0,003 | 0,003
€2 0,003 | 0,003 | 0,003 | 0,003 | 0,003 | 0,003 | 0,003 | 0,003
Modelova |9 10 11 12 13 14 15 Hranice
vrstva

solid2/solid | 0,99 (0,99 |[0,99 (0,99 |[0,99 [0,99 |0,99 |0,99

€1 0,003 | 0,003 | 0,003 | 0,003 | 0,003 | 0,003 | 0,003 | 0,003
€2 0,003 | 0,003 | 0,003 | 0,003 | 0,003 | 0,003 | 0,003 | 0,003
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4.5 Zavéry pro simulaci transportnich procest v geosfére

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

V blizkosti vrtl a rozrazek je tfeba pocitat s pfitomnosti zény naruseni (EDZ, BDZ),
jejiz mocnost a vlastnosti pochopitelné zavisi na zvolené metodé tézby/vrtani.
Parametry zény naruseni mohou byt velmi odli§né od parametri neovlivnéné horniny.
Konkrétné Ize v z6né naruSeni olekavat vysSi porozitu a s ni spojenou nizsi miru
sorpce.

In-situ experimenty pfinaseji kvalitativné novou informaci. Experimenty laboratorni
vzdy probihaji na vzorcich, které byly ovlivnény. Inverzni modely in-situ experimentd
mohou poskytnout parametry postihujici transportni procesy v rostlém masivu.

Mira sorpce v neporusené a neovlivnéné horniné muze byt az o nékolik Fadd nizsi, nez
odpovida parametrim zjisténym v laboratofi.
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Mikro-DFN/CPM transportni modely jsou zpracovany v navaznosti na fedeni Task 9B. V této
kapitole je shrnuta obecna metodika pfipravy mikro-DFN/CPM model(, ktera byla aplikovana
na konkrétni zadani a vysledky experimentu LTDE-SD. Jsou shrnuty pouzité vstupni podklady
na urovni mikroméfitka horninové matrice, je popsan vypocetni software a metodicky postup
pfi sestaveni a realizaci transportniho modelu.

Difuzni experiment LTDE-SD (viz kapitola 4) byl realizovan v horninovém prostfedi bez
otevienych puklin, ve kterém je transport stopovacu vazan na mikropérovy prostor matrice —
ten je u granitickych hornin tvofen vyhradné siti vzajemné propojenych mikrotrhlin
(mikropuklin), které maji charakter ploSnych diskrétnich prvkd s velmi malym rozevienim.
Objemové mikropory charakteristické pro porézni prostfedi se u granitickych hornin prakticky
nevyskytuji (pokud existuji, tak jsou vzdy napojeny na mikropuklinovou sit, ktera pfeduréuje
odporové charakteristiky prostfedi).

Rozdil mezi simulaci difuznich experimentd pomoci klasického konceptu (Ize oznadit jako
makro-CPM) a mikro-DFN konceptu je pfedevSim v charakterizaci parametri horninové
matrice. Zatimco u obvyklého pfistupu pomoci makro-CPM koncepce jsou transportni
parametry horninové matrice zadany viceméné homogenni a primérné pro cely simulovany
objem, u mikro-DFN pfistupu vychazeji modelové parametry reprezentujici horninovou matrici
Z pozorované mikrostruktury simulované horniny a jsou proto v prostoru velmi heterogenni.
Makro-CPM model je pak svymi parametry srovnatelny s ur€itym (vét8im) reprezentativnim
objemem mikro-DFN domény (mikro-DFN model po upscalingu do vétsiho méfitka a
zpramérovani hodnot).

Mikro-DFN transportni modely byly zpracovany v navaznosti na feSeni Task 9B a aplikovany
na zadani a vysledky experimentu LTDE-SD. P¥i feSeni byly vyuzity také nékteré modelovaci
postupy aplikované pfi feSeni jinych projektu (napf. PAMIRE — Havlova et al., 2017) a vysledky
laboratornich difuznich experimentl realizovanych na vzorcich z lokality Grimsel (projekt LTD
— Havlova et al, 2016). Vysledky realizovanych transportnich experimentl poukazaly na
nékteré aspekty chovani radioaktivnich stopovacl v granitickych horninach, které nelze
popsat na zakladé zjednoduSené predstavy pomoci homogennich vlastnosti horninové
matrice (nejlépe jednou hodnotou difuzniho koeficientu, poérovitosti atd.). Mikrostruktura
horninové matrice je velmi komplexni a prostorové vysoce heterogenni.

Hlavnim cilem mikro-DFN modelovani bylo aplikovat naméfena mikrostrukturni data (ktera
zahrnuji mikropukliny v milimetrovém meéfitku a postihuji celkovou heterogenitu neporusené
horninové matrice), navrhnou a vypracovat postupy, jak modelovat experimenty na urovni
mikroméfitka, a pokusit se |épe pochopit difuzni a sorp&ni procesy probihajici v horninové
matrici pro jednotlivé radionuklidy.

5.1 Shrnuti vstupnich dat

V ramci feSeni Task9 bylo k dispozici omezené mnozstvi vstupnich podklad popisujicich
mikrostrukturu studované horniny — jedna se o autoradiografy dvou vzorku z lokality Aspd
impregnovanych C-14-PMMA. Mikrosnimky horniny v rozliSeni 25 um/pixel nebyly pofizené
na vzorcich pfimo z testovanych Usekl experimentu LTDE-SD, ale na vzorcich z blizkého
okoli. Charakter mikrostruktury horninové matrice s vyraznymi mikropuklinami pfes cely vzorek
je patrny z mikrosnimkud na Obr. 60 a Obr. 61.
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Obr. 60 Snimek mikrostruktury ziskany metodou C-14-PMMA — vzorek LTDE-SD1 (DD18, 2017).

Obr. 61 Snimek mikrostruktury ziskany metodou C-14-PMMA — vzorek LTDE-SD2 (DD18, 2017).

Na urovni mikroméfitka horninové matrice byly dale k dispozici vyhodnocené 3D snimky
z mikrotomografie vzork(, které dokumentuji prostorové rozloZzeni mineralnich zrn. Rozlieni
metody nicméné neumozriuje vizualizovat prostorovou sit’ mikropuklin — rozevieni mikrotrhlin
je vyrazné mensi nez rozliSovaci schopnost pouzité metody mikrotomografie. Z hlediska
generovani modelové mikropuklinové sité nebyla v ramci feSeni Task9 k dispozici zadna
konkrétni (Ciselna) vstupni data vyuzZitelnd pro zadani DFN modell, napf. statistické
vyhodnoceni délek nebo poctu mikropuklin ze snimku, distribuce rozevieni mikropuklin ze
snimkU nebo Hg porozimetrie atd.
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5.2 Metodika mikro-DFN modelovani

Zakladni metodika pouzita pfi mikro-DFN modelovani v ramci fedeni projektu Transport 4 je
shrnuta v nasledujicich bodech:

1)

2)

3)

4)

zpracovani a analyza snimkd mikrostruktury horninové matrice — vyhodnoceni
podkladl a stanoveni geometrickych parametrd mikropuklin (pfedevsim vyhodnoceni
délek mikropuklin, po¢tu a hustoty mikropuklin atd.),

vygenerovani mikro-DFN modelu, tj. stochastické 3D mikropuklinové sité — v modelu
jsou zahrnuty pouze vyznamngjSi mikropukliny s minimalni velikosti 10 mm; velikost
domény je 10x10x20 cm; tvar generovanych mikropuklin je &tvercovy; prostorova a
smérova distribuce, €etnost mikropuklin a jejich rozmér jsou generovany nahodné dle
zvolenych parametr( a statistickych funkci (mocninna zavislost mezi poctem a velikosti
mikropukliny); rozevieni mikropuklin je rovnéz generovano nahodné dle zadanych
parametr, ma ale pfimou vazbu na velikost mikropukliny (se zvétSujici se velikosti
mikropuklin dochazi ke zvy$eni hodnoty rozevreni), rozevieni je konstantni na celé
plose mikropukliny,

prevod (upscaling) mikro-DFN modelu na mikro-CPM model s velikosti vypocetniho
elementu 1x1x1 mm — pfi upscalingu jsou vypocteny transportni parametry pro
elementy, ve kterych probiha generovana mikropuklinova sit; ostatni elementy mimo
tuto sit tvofi ,pozadi“ a zahrnuji méné vyznamné a malo oteviené mikropukliny (spolu
s vyznamné&jSimi mikropuklinami ale tvofi vzajemné propojenou sit' a rovnéz se podili
na transportu), které jsou v modelu reprezentovany jako spojité homogenni prostredi.
Takto sestaveny mikro-CPM model je do jisté miry jednodudsi nez mikro-DFN,
zachovava si ale heterogenitu a vlastnosti mikro-DFN modelu a je vhodnéjsi pro
simulace transportu,

vypocet transportni ulohy na sestaveném mikro-CPM modelu, pribézné hodnoceni
modelovych vysledkl, porovnani s meéfenymi daty a optimalizace (kalibrace)
transportnich parametra.

P¥i feSeni mikro-DFN modell byly vyuzity nasledujici programy:

ConnectFlow (v11.5.2 a v12.0) — program byl vyuZit jako uzivatelské prostiedi (GUI)
pro pre/postprocessing vstupnich/vystupnich soubort, pro generovani mikropuklinové
DFN sité na zakladé zvolené statistické distribuce vstupnich parametrli a upscaling
mikro-DFEN do mikro-CPM modelu,

Groundwater Vistas (v6 a v7) — program byl pouZit jako preprocessor (GUI) pro
sestaveni transportniho mikro-CPM modelu a generovani vstupnich textovych souborud
pro program MT3DMS,

MT3DMS (v5.3) — program byl pouzit pro vypocCet transportnich uloh na
upscalingovanych CPM modelech,

ParaView (v5.3.0) — program byl pouZit pro prostorovou vizualizaci modelové
geometrie a modelovych vysledkd,

scripty v jazyce Python (v2.7.3) pro pre/postprocessing vstupnich a vystupnich dat —
uzivatelské prostfedi pouzivanych softward ConnectFlow a Groundwater Vistas je
pfipraveno predevSim pro realizaci hydraulickych modell a nékteré potfebné funkce
nejsou dostupné pro pomeérné specifické zadani transportnich difuznich uloh feSenych
v ramci Task9B. Pro obsluhu a davkové zpracovani transportnich modelu byla proto
pfipravena a pouzita fada ucelovych scriptl (pro sestaveni a spousténi variantnich
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transportnich mikro-DFN/CPM modell a pro zpracovani a vyhodnoceni modelovych
vystup).

5.3 Vysledky mikro-DFN modelovani

V uvodni fazi sestaveni mikro-DFN modelu byly analyzovany snimky horninové matrice vzorku
ze studované lokality. Prace byly soustfedény na vyhodnoceni charakteru tfi zakladnich slozek
(viz Obr. 62), které se objevuji prakticky ve vSech typech vzork( (v riznych granitickych
horninach z rGznych lokalit):

porusena BDZ z6na na okraji vzorku zpisobena vrtanim — na mikrosnimku vlevo neni
BDZ patrna, protoZze studované vzorky byly odebrany z horniny na kontaktu
s otevienou makropuklinou (do BDZ by teoreticky bylo mozné zahrnout celou &ast
vzorku nad zelenou linii, coz je material vypIné pukliny nebo mineralizovaného povlaku
s velmi vysokou poérovitosti, nejedna se o horninovou matrici; vzorek tak svym
charakterem odpovida spiSe testovacimu intervalu A experimentu LTDE, kde mél ale
povlak pukliny tloustku maximalné nékolik milimetrd a nebyl souvisly) a nikoliv
z horniny na kontaktu se sténou vrtu (testovaci interval D). Na mikrosnimcich
pofizenych v ramci jinych projektd byla nicméné pozorovana poruSena zoéna
maximalné v fadu stovek mikrometr(, v modelu je proto BDZ zadana pouze do krajni
fady vypocetnich bunék, tj. s tloustkou 1 mm,

delSi vyznamnéjsi mikropukliny — muze se jednat o nevyplnéné mikrotrhliny (praskliny)
pres nékolik mineralnich zrn nebo o alterované zony husté propojenych velmi kratkych
mikropuklin. Tyto mikropukliny pfedstavuji propojeni horninové matrice na vétsi
vzdalenost a v modelu jsou generovany jako mikro-DFN sit,

méné vyznamneé mikropukliny s malym rozevienim, které jsou pro dany typ snimkovani
téZko rozeznatelné (husté propojena sit nebo Sedé pozadi snimku) — v modelu zadano
jako spojité homogenni prostfedi.

DELSI
VYZNAMNEISI
MIKROPUKLINY
> UDFN )

MENE VYZNAMNE
MIKROPUKLINY
- HOMOGENNI

uCPM

Obr. 62 Vymezeni zakladnich prvku charakteristickych pro horninovou matrici — BDZ, del$i vyznamnéjsi
mikropukliny a méné vyznamné mikropukliny tvorici pozadi snimku. Vlevo mikrosnimek horninové
matrice (vzorek LTDE-SD2) a vpravo fez sestavenym mikro-CPM modelem s nahodné generovanou
siti mikropuklin.
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5.3.1 Optimalizace hustoty mikropuklin

V ramci generovani mikro-DFN sité vyznamnéjSich mikropuklin byl testovan vliv parametru A
mocninné funkce definujici vztah mezi poétem puklin n(L) a jejich velikosti L na vyslednou
hustotu mikropuklin v modelu:

n(l) =A-L3.

Pro vybrané hodnoty parametru A jsou v Obr. 63 vykresleny fezy generovanymi sitémi, na
kterych je patrny rozdil v hustoté mikropuklin. Hodnoceni vystupl bylo provedeno pouze
zjednoduSenou formou vizualnim porovnanim generovanych modelovych siti a skute¢nych
mikropuklin na snimcich. Pro dal§i modelové prace byly pouzity nizSi hodnoty 0.1-0.2
parametru A, pro které modelova sit poétem mikropuklin Iépe odpovida mikrosnimkam.

Obr. 63 Rezy generovanymi mikropuklinovymi sitémi pro rizné hodnoty parametru A mocninné funkce.

Nahore Fezy mikro-DFN modelem, dole modely prevedené na mikro-CPM.

Tab. 24 Zadané variantni hodnoty transportnich parametri pozadovych mikropuklin

Varianta | Dp (mm?2.s?) | poérovitost (-) | Kqg (m3kg?)
VAR _444 1,0E-4 1,0E-4 1,0E-4
VAR_446 1,0E-4 1,0E-4 1,0E-6
VAR_556 1,0E-5 1,0E-5 1,0E-6
VAR_638 1,0E-6 1,0E-3 1,0E-8
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5.3.2 Vliv pozad'ovych mikropuklin na vysledky transportu

Na uloze s jednotnou mikro-DFN siti byl zkouman vliv pozadovych méné vyznamnych
mikropuklin na prinik stopovace do horninové matrice. Transportni parametry vyznamnéjSich
mikropuklin byly zadany shodné pro vSechny varianty ulohy:

e porovy difuzni koeficient (Dy) na Urovni koeficientu ve volné vodé, tj. 1.2E-3 mm?2.s?,

e porovitost mikropuklin je pFepoétena ze zadaného (generovaného) rozevieni
0.1-0.3 um,

e sorpce v mikropuklinach je zanedbatelna, tj. reprezentuji preferenéni cestu.

Transportni parametry mensich mikropuklin na pozadi byly zadany variantné a jsou uvedeny
v Tab. 24.

V Obr. 64 je vykresleno rozlozeni modelovych aktivit pro jednotlivé kombinace transportnich
parametrl. V Obr. 65 je vykreslen pribéh mnoZstvi stopovale v zavislosti na hloubce
penetrace (pro porovnani jsou v grafu zobrazeny také méfené hodnoty CI-36 experimentu
LTDE). Z grafu je patrny rozdilny pribéh ve varianté VAR _444, kterda ma zadanou nejvyssi
hodnotu sorpéniho koeficientu, viz prunik stopovace do malé hloubky na obrazku rozlozeni
koncentraci. Zajimavy je relativné maly rozdil ve velikosti penetrace pro zbylé 3 varianty,
pfestoze napf. VAR _556 ma velmi odliSné rozlozeni aktivit v prostoru (kombinace vyssiho
sorp¢niho a difuzniho koeficientu, ale nizSi pérovitosti nez ve varianté VAR_638).

VAR 444 VAR 446 VAR 556 VAR 638

UCN_CONC
10000403
E:,!DO
“io
5]
o
E0.0\
iy 1.000e-03

Obr. 64 Variantni simulace priniku stopovace pro rtizna nastaveni transportnich parametrii mens$ich
mikropuklin na pozadi — prostorova distribuce aktivity ve 3D doméné.
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Obr. 65 Variantni simulace priniku stopovace pro rtizna nastaveni transportnich parametrii mensich
mikropuklin na pozadi — mnoZstvi stopovace v fezech modelovou doménou.

5.3.3 Simulace difuze sorbujiciho se stopovace

V ramci mikro-DFN modelovani byla provedena simulace laboratorniho méfeni difuzniho
koeficientu stopovace Cs-134 v difuzni cele pro vzorek Aarského granitu (méfeno v ramci
experimentu LTDIII). Pro experiment LTDE (Task9B) nebyly k dispozici detailni vysledky
meéfeni difuznich koeficientl — prunikové kfivky z difuznich cel — tato data jsou velmi cenna
jako kalibraéni udaj, pfedevSim pro sorbujici se stopovace, kdy Ize ke kalibraci modelu pouZit
prinikové kfivky nejen z vystupni, ale i ze vstupni cely.

Simulace difuzniho experimentu (jednorozmérna difuze skrz 1 cm Siroky disk horniny umistény
v difuzni cele) byla provedena pro mirné upravenou koncepci mikromérfitka horninové matrice,
viz Obr. 66. Pro Aarsky granit nebylo provedeno snimkovani mikrostruktury metodou
C14-PMMA, na druhou stranu byla k dispozici data z pomérného zastoupeni mineral spolu
s vysledky méfeni sorp&nich koeficientd pro jednotlivé mineraly — byl pozorovan vyznamny
podil sorpce na biotit. Horninova matrice byla koncepéné rozdélena na 2 zény:

1) BDZ na obou podstavach vzorku,
2) nahodné generované rozlozeni hlavnich minerald ,uvniti“ vzorku.

KDKDMK, relerv‘oérlN 160 ml
BDZ

biotit (11 %)

kfemen (26 %)

Zivce (63 %)

BDZ
DIDIIAIIDIDIAIIKIDIIIAOKAIDIIIDIOIIADID]  rezervodrouT 160 mi

Obr. 66 Laboratorni difuzni experiment LTDIIl — koncepce horninové matrice bez vyznamnych
mikropuklin s rozdélenim domény dle procentualniho zastoupeni minerald (Aarsky granit)

V modelu nebyly zahrnuty preferenéni mikro-DFN cesty (je otazkou, jakym zplUsobem a zda
vubec jsou u sorbentnich stopovacl vyznamné). Kalibrovano bylo celkem 12 parametri —
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porovitost, porézni difuzni koeficient a sorpéni distribucni koeficent pro BDZ, biotit, kiemen a
zivce. Prunikové kfivky byly velmi pfesné nafitovany, viz porovnani méfenych a modelovych
kfivek v grafu na Obr. 67. V Tab. 25 jsou uvedeny vysledné kalibrované hodnoty:

¢ v modelu byla shodné s méfenim vyhodnocena nejvyssi hodnota sorp&niho koeficientu
u biotitu,

e zajimavé jsou velmi podobné hodnoty vSech parametri u BDZ a Zivcu (u BDZ jsou
hodnoty mirné vyssi) — vzhledem k dominantnimu zastoupeni zZivcl ve vzorku (63%)
by to mohlo signalizovat, ze velikost a vliv BDZ na transport v horninové matrici nebude
tak vyznamny.
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Obr. 67 Laboratorni difuzni experiment LTDIIl — porovnani méfenych prinikovych kfivek s vysledky
kalibrovaného modelu (vlevo vstupni rezervoar, vpravo vystupni rezervoar difuzni cely)

Tab. 25 Laboratorni difuzni experiment LTDIII — kalibrované hodnoty transportnich parametrd
jednotlivych minerall a BDZ vrstvy

por [-] Dy [m%.s] | Kp [m.kg™]
biotit 0.0026 1.76E-10 4.10E-2

kfemen 0.0061 4.20E-10 9.58E-3

Zivce 0.0163 1.12E-9 2.41E-3

BDZ 0.0195 1.56E-9 3.34E-3

5.3.4 Simulace experimentu LTDE — vyhodnoceni vysledku

Pfi finalnim zpracovani mikro-DFN modelu LTDE experimentu bylo realizovano celkem 2400
simulaci s variantnim zadanim transportnich parametrG BDZ, mikropuklinové domény
(vyznamnéjsi delSi mikropukliny reprezentované DFN) a homogenni spojité domény (kratsi
méné vyznamné pukliny na pozadi snimku horninové matrice). Transportni parametry, tj.
poérovitost, porovy difuzni koeficient a distribuéni sorpni koeficient, byly pro jednotlivé varianty
modelu voleny nahodné v pfedem zvolenych mezich hodnot (meze byly zadany s pfesahem
do hodnot vySSich i nizSich nez realné méfenych — je nutné mit neustale na paméti, ze se
jedna o modelové zjednoduSeni mikroprostoru horninové matrice, pro které nejsou k dispozici
detailni data takového charakteru, aby bylo mozné model sestavit s vétSi mirou presnosti —
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nerealné hodnoty parametr na drovni mikroméfitka mohou v modelu nahrazovat napf. slozité
propojeni mikropuklin, vysokou variabilitu rozevfeni a vypini mikropuklin atd.). Cely modelovy
postup od zadani nahodné generovanych hodnot transportnich parametrd, pfes provedeni
vypoétu a export modelovych vysledkl variant byl zautomatizovan pomoci skriptu v jazyce
Python — simulace tak bylo mozné realizovat paralelné na vice pocitacich.

Vyhodnoceni simulace bylo provedeno formovou grafického porovnani méfenych a
modelovych dat pro fezy modelovou doménou a prunikové kfivky ve zdrojovém rezervoaru.
Nebyla provedena klasicka kalibrace modelu, kdy jsou postupné zpfeshovany parametry
modelu (tento postup by byl extrémné Casové narocny, celkem by bylo potfeba kalibrovat 9
parametrl pro kazdy ze tfi stopovacu CI-36, Na-22 a Cs-137), ale byl pouzit postup, kdy ze
vSech simulovanych variant byly vybrany jen ty kombinace modelovych parametra, pro které
modelové vysledky odpovidaji méfeni.

Hodnoty kalibrovanych parametrl jsou pro jednotlivé stopovace shrnuty v Tab. 26 az Tab. 29
(hodnota ID oznaduje €islo modelu pro propojeni parametrli s vysledky modelu), v grafech na
Obr. 68 az Obr. 70 je vykresleno porovnani méfenych dat a modelovych vysledkd. Hodnoty
parametr( u jednotlivych stopovacu a jednotlivych domén maji relativné velky rozptyl — dulezita
je proto vzajemna kombinace vSech parametrd. Na kalibrovanych parametrech jednotlivych
domeén Ize pozorovat jisté trendy, jednoznacné zhodnoceni vysledkt mikro-DFN modell ale
neni uplné jednoduché:

o Obecné jsou na kalibrovanych datech patrné relativné nizké hodnoty pérovitosti (u
nékterych variant i o nékolik fada nizSi nez méfené) — podobny zavér (nizké modelové
hodnoty pérovitosti) byl nicméné zjistén i u simulaci Task9D (kapitola 7.5).

e Naopak byly vétSinou kalibrovany pomérné vysoké hodnoty pérového difuzniho
koeficientu D, (v nékterych pfipadech dokonce vyssi nez difuzni koeficient ve volné
vodé) — toto chovani modelu by vyzadovalo hlubSi analyzu. Napf. kombinace vy$siho
D, a nizké porovitosti u BDZ muze souviset s diskretizaci modelu, kdy je
pfedpokladana BDZ do vzdalenosti 1 mm — zminéna kombinace by pak nasvédcCoval
na vyrazné nizsi mocnost BDZ.

e Vysledky modelu potvrdily zanedbatelné hodnoty distribu¢niho koeficientu Kq u CI-36
a vyrazné vyssi vyznam sorpce u Cs-137.

e Pomérné velkym problémem, ktery ovlivnil sméfovani mikro-DFN modelovani v ramci
feSeni Task9B, byl vyvoj ohledné méfenych dat Cs-137 — puvodni data vykazovala
silné preferenéni chovani tohoto stopovace (nizké aktivity se mély dostat do relativné
velké vzdalenosti) — vysvétleni tohoto chovani byla jedna z hlavnich motivaci, pro¢ bylo
pouZzito mikro-DFN modelovani s moznosti zachytit heterogenitu horninové matrice. Po
nékolika letech byla nicméné méfena data Cs-137 revidovana a bylo vydano
doporuceni, ze méfené hodnoty pod 1 Bg/g (pravé tyto hodnoty byly naméfeny
v hlubSich ¢astech vzorkd) nejsou reprezentativni. Naméfené vysledky u vSech
stopovacu tak maji relativné dobfe predikovatelny prubéh, ktery by ziejmé bylo mozné
dobfe postihnout i jednodu8Sim modelem zalozenym Cisté na konceptu CPM.

e U stopovace Na-22 nebylo mozné najit optimalni kombinaci parametrd, pro kterou by
byly sou€asné nafitovany jak aktivity v fezech, tak aktivita ve zdroji — problém je velmi
pravdépodobné v chybnych datech, kde nesedi celkova bilance stopovace
v experimentu — po extrapolaci naméfenych aktivit v jednotlivych fezech do celého
zasazeného objemu horniny je aktivita Na-22 v horniné vyrazné nizsi nez uUbytek
aktivity ve zdroji.
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Z pohledu ziskani presnéjsich vysledkd a hodnoceni by bylo vhodné zahrnout do
celého procesu také simulace laboratorniho stanoveni difuznich koeficienti na
vzorcich (napf. kalibrace méfeni v difuznich celach) — pro tyto modely ale nebyly ze
strany SKB k dispozici Zzadna data (pouze vyhodnocené parametry, coz je pro model
nedostacdujici).

Mira dosazené shody je srovnatelna s vysledky v kapitolach 4.3 a 4.4 pomoci modelu
nehomogenniho kontinua z nékolika subdomén. Pfimé porovnani ale nebylo u¢elné, vzhledem
jinym vybranym pfipadim a jiné interpretaci nejnizSich koncentraci v méfenych datech.

Tab. 26 CI-36 — kalibrované transportni parametry mikro-DFN modelu

D porosity [-] D, [m%s?] Ka [m3.kg™?]
BDZ FRAC MATRIX BDZ FRAC MATRIX BDZ FRAC MATRIX
#593 | 1.6E-3 | 2.9E-5 1.6E-7 4.8E-12 | 3.9E-8 4.3E-11 1.6E-8 | 1.8E-8 2.4E-2
#1533 | 2.8E-5 | 7.8E-4 1.1E-7 8.3E-8 | 3.6E-11 1.0E-6 3.0E-6 | 1.7E-7 1.4E-8
#876 | 2.1E-7 | 2.0E-3 6.3E-3 7.7E-9 | 1.7E-12 3.8E-8 1.2E-7 | 2.7E-7 7.5E-8

Tab. 27 Na-22 — kalibrované transportni parametry mikro-DFN modelu pro fezy modelovou doménou

D porosity [-] D, [m2.s?] Ka [m3.kg™]
BDZ FRAC MATRIX BDZ FRAC MATRIX BDZ FRAC MATRIX
#959 | 1.1E-5 | 2.2E-8 5.0E-4 3.4E-9 4.8E-6 5.1E-6 4.8E-4 | 5.2E-7 5.8E-5
#22 1.5E-6 | 5.7E-2 6.1E-6 7.9E-9 2.9E-8 3.1E-11 1.9E-5 | 4.7E-5 3.4E-3
#545 | 2.3E-8 | 1.2E-2 5.6E-2 3.2E-7 | 9.5E-11 1.0E-7 3.2E-4 | 5.5E-2 2.7E-7
#1065 | 2.2E-7 | 5.1E-7 2.5E-5 5.3E-8 1.4E-9 8.6E-6 1.5E-4 | 3.6E-2 9.6E-6
#1925| 3.3E-3 | 1.3E4 3.6E-6 3.8E-9 | 6.5E-12 7.1E-7 2.4E-5 | 9.6E-4 4.5E-8

Tab. 28 Na-22 — kalibrované transportni parametry mikro-DFN modelu pro prunikovou kfivku ve
vstupnim rezervoaru

D porosity [-] D, [m2.s?] Ka [m3.kg?]
BDz FRAC MATRIX BDz FRAC MATRIX BDz FRAC MATRIX
#640 | 3.5E-5 | 1.7E4 7.3E-4 1.9E-7 | 2.4E-10 | 3.0E-10 | 3.7E-4 | 5.5E-5 2.9E-6
#2365 | 4.0E-2 | 6.1E-7 1.0E-3 1.3E-10 | 1.7E-7 | 4.1E-10 | 5.3E-4 | 1.9E4 7.7E-8
#985 | 2.5E-7 | 6.8E-5 5.0E-3 7.1E-6 | 8.2E-11 | 5.7E-8 1.2E-3 | 1.5E-2 8.7E-8
#508 | 1.1E-5 | 3.1E-2 8.3E-5 1.2E-7 | 5.7E-11 1.1E-6 3.6E-4 | 8.0E-5 3.1E-8
#2359 | 2.2E-4 | 5.0E-7 1.0E-2 1.6E-9 1.7E-7 3.1E-8 2.7E-4 | 5.1E-4 1.7E-5
Tab. 29 Cs-137 — kalibrované transportni parametry mikro-DFN modelu
D porosity [-] D, [m%s?] Ka [m3.kg?]
BDz FRAC MATRIX BDz FRAC MATRIX BDz FRAC MATRIX
#136 | 3.4E-6 | 3.8E-5 3.3E-3 3.1E-6 | 1.4E-10 | 3.9E-10 | 1.2E-2 | 2.0E-5 7.4E-4
#1668 | 3.7E-6 | 4.4E-6 9.6E-5 5.9E-7 2.6E-6 4.5E-9 8.3E-3 | 1.0E-1 1.3E-5
#2182 | 3.4E-2 | 5.1E-7 1.6E-2 5.0E-10 | 3.2E-10 | 6.6E-10 | 2.7E-3 | 5.3E-2 5.2E-3
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Obr. 68 CI-36 — porovnani mérenych dat a modelovych vysledk( — vlevo fezy vzorkem a modelovou
doménou, vpravo prubéh aktivity ve zdrojovém rezervoaru
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Obr. 69 Na-22 — porovnani mérenych dat a modelovych vysledkt — vlevo fezy vzorkem a modelovou
doménou, vpravo prubéh aktivity ve zdrojovém rezervoaru
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Obr. 70 Cs-137 — porovnani méfenych dat a modelovych vysledkt — vievo fezy vzorkem a modelovou
doménou, vpravo prubéh aktivity ve zdrojovém rezervoaru
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Tato poduloha je zaméfena na prediktivni modelovani probihajiciho in-situ difuzniho
experimentu (TDE, Through Diffusion Experiment), ktery je soucasti projektu REPRO
realizovaného spolecnosti POSIVA v Onkalo v Olkiluoto ve Finsku.

Formalné byla obsahem 9C jen predikce, ale po uzavieni etapy feSeni a odevzdani vysledkl
modelu jednotlivych FeSitelll, a jejich zverfejnéni na schizkach projektu, byla uvolnéna data
experimentu (ten realné bézel v dobé zpracovani modell a pokracuje i v dobé zpracovani této
zpravy). Soucasti zpravy je jednak nasledné vyhodnoceni shody a rozdild mezi modely a
méfenim, jednak je nad ramec zadani Task 9 GWFTS (ale v souladu sjeho obecnym
zaméFenim) provedena kalibrace modelu (inverzni model). Resitelské tymy se jednotlivych
Casti zucCastnily vrizné mife, coz se promita do struktury podkapitol a prezentovanych
porovnani.

6.1 Shrnuti zadani a dat

Experiment TDE byl zahajen v listopadu roku 2015. Informace pro potfeby modelového FeSeni
v ramci GWFTS jsou uvedeny v zadani Tasku (Lofgren et al. 2017), niZe citovana Cisla tabulek
a obrazku ve formatu s pomlckou jsou v ramci tohoto dokumentu. Experiment probiha mezi
tfemi paralelnimi subhorizontalnimi vrty uspofadanymi do pravouhlého trojuhelnika (Obr. 71 —
€. 324, 326 a 327, celé oznaCeni je ONK-PP324 atd.). Vrt 326 slouZi jako injektazni a zbylé
dva jako monitorovaci. Geometrie experimentu je motivovana snahou postihnout migraci
stopovace ve sméru kolmém i rovnobézném ve vztahu k foliaci horniny. Polomér vrta 28,25
mm je jednotny.

V ramci vrtl jsou otevieny useky délky 1 m, pfi¢na vzdalenost je 10-15 cm mezi sténami vrtu
a vzajemny rozdil licovani usekl mezi vrty ve sméru osy je v jednotkach az prvnich desitkach
centimetrd (Tab. 30). Oteviené useky jsou ve vzdalenosti 11-12 m od stény tunelu a vedle nich
jsou dalSimi pakry oddélené tzv. ochranné sekce (guard section), vnitfni a vnéjSi navzajem
propojené, snizujici hydraulicky gradient v okoli experimentu. Useky pakrd jsou propojeny
S aparaturou v podzemni laboratofi cirkulacnim systémem s dokumentovanymi objemy jeho
jednotlivych ¢asti (Tab. 31). Je pouzivano zafizeni prezentované v ramci experimentu WPDE,
tj. vyplfi prostoru vrtu valcem a prutok roztoku Stérbinou mezi valcem a sténou vrtu.

Injektovan byl tzv. ,koktejl“ obsahujici nasledujici stopovace: HTO, Na-22, CI-36, Ba-133 a Cs-
134. Jsou sledovany jak klesajici koncentrace v injektaznim vrtu 326 tak i narast koncentraci
ve vrtech monitorovacich 324 a 327. Koncentrace jsou méfeny jednak online detekci celkové
gama aktivity uvnitf vrtd a jednak na zakladé odebiranych vzorkd dokumentovaného objemu,
které jsou béhem experimentu nahrazeny syntetickou podzemni vodou stejného objemu bez
stopovace. V tabulce 3-1 v zadani (Loéfgren et al. 2017) jsou uvedeny celkové injektované
aktivity a metody detekce.

Cilem modelovani je predikovat prabéhy aktivity resp. koncentraci ve vrtech v periodé 10 let,
i kdyz prunik silngji sorbujicich stopovacl se nepfedpoklada. Model mél zahrnovat pinou
bilanci stopovacl v jednotlivych formach v horniné i jednotlivych &astech experimentalni
aparatury. Vyhodnocovany mély byt aktivity korigované o rozpad, tj. koncentrace odpovidajici
konzervativnimu stopovacdi, timto zpisobem jsou zpracovany i nize prezentované vysledky.

Parametry pro model (Tab. 32) jsou nastaveny spole¢né v pfipadé udaji Cerpanych ze zadani
(Lofgren et al. 2017): porozita na zakladé tabulky 5-4 jako pramér z 13 vzorku
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z experimentalnich usekul vrta, efektivni difuzni koeficient tricia z tabulky 5-5 jako pramér ze 3
vzorkd a sorpéni koeficient pro Na-22 a Ba-133 z tabulky 5-8 (hodnota pro horninu VGN).
V zadani chybély efektivni difuzivity pro sodik a barium, které byly pfevzaty ze zadavaci
dokumentace Tasku 9A (experiment realizovany ve stejné horniné). Dale pak jsou pouzité
parametry pro Cs-134 pfevzaty z dat experimentu LTD-Ill (Havlova et al. 2016). Rozdilné byla
interpretovana data pro CI-36, bud s uvazovanim aniontové exkluze (TUL, UJV) dle dat 9A,
nebo s referenéni porozitou (FJFI).

Technické udaje experimentu v zadani byly v prubéhu FeSeni revidovany. Modely byly
nasledné upraveny. Prezentovana data v této zpravé odpovidaji finalni verzi a mohou se tedy
liSit od prezentovanych na kontrolnich dnech a v pribéznych zpravach. Hlavni zmény
vstupnich parametr( jsou soucasti Tab. 30 a Tab. 31.

V méreni byly nékteré problematické aspekty — problémy s cirkulaci v PP324 vynutily proplach
vrtu a reinstalaci hadi¢ek, coz vede na nejednoznacnou interpretaci pfichodu HTO: kontinualni
narlst za€ina az po ¢ase 1000 dni ale kvalitativné je mozné povazovat za prvni pfichod HTO
uz ¢as kolem 300 dni, ovSem bez realistickych hodnot koncentraci.

321, 322, 324,
326, 327

3210 324
3220 0 0326

— 0327
10cm

Obr. 71 Schéma sestavy vrti v misté a okoli experimentu TDE — injek¢ni vrt ma &islo 326 a monitorovaci
vrty jsou 324 a 327 (pfevzato z L6fgren et al. 2017).
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Tab. 30 Task 9C — souradnice stfed( otevienych useku vrti a vzajemna vzdalenost vrtt

Vrt X[m] | Y[m] | Z[m] Vzdalenost od ONK-PP326 [m]
stfed-stred sténa-sténa sténa-sténa
Puvodni verze Puvodni verze Revize zadani
zadani zadani 11/2018

ONK- 0,2665 0,153 0,15
PP324 0,43 | 0,48 | -0,31

ONK-

PP326 0,34 | 0,23 | -0,29

ONK- 0,1652 0.119 0,115
PP327 0,33 | 0,27 | -0,45

Tab. 31 Task 9C — objemy roztokt ve vrtech véetné pfivodnich hadi¢ek (detailni rozliSeni jednotlivych
pfispévku k celkovému objemu jsou soucasti zadavaci dokumentace L6fgren et al. 2017).

Vrt Objem roztoku ve vrtu [ml]
Puvodni zadani | Revize 11/2018
ONK-PP324 268 291
ONK-PP326 252 290
ONK-PP327 268 313

Tab. 32 Modelové transportni parametry pouZitych stopovacd.

&(-) Kq (m3.kg™) De (M2.57) Dw (m2.s%)
H-3 0,0094 0 3,90E-13 2,30E-09
Na-22 0,0094 0,0013 4,65E-13 1,33E-09
CI-36 (TUL, UJV) 0,000175 0 5e-13 2,03E-09
CI-36 (FJFI) 0,0094 0 3,40E-13 2,03E-09
Ba-133 0,0094 0,060 1,47E-13 1,69E-09
Cs-134 0,0094 0,031 3e-13 2,07E-09

6.2 Realizace modelu

6.2.1 Reseni pomoci Flow123d

Jedna se o ad hoc vytvofeny bilanéni model s Flow123d ve svém jadru. Model sleduje
koncentrace ve vrtech, které jsou nasledné vyuzivany jako okrajové podminky simulace
transportu ve Flow123d. Vstupem modelu jsou injektované aktivity (respektive hmotnosti)
jednotlivych stopovacu spolu s objemy roztokl (efektivni ¢asti experimentalni sekce spolu
s pfivody) v kazdém z vrtli. Model spousti Flow123d s danym ¢asovym krokem, vyhodnocuje
hmotnostni bilanci (vystup Flow123d) a pfepocitava koncentrace ve vrtech. Zaroven nastavuje
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posledni znamé rozloZeni koncentrace v horninové matrici jako po&ate¢ni podminky pro dalsi
krok vypoctu. Model dale obsahuje pfipravu na simulaci odbéru vzorka.

Ve Flow123d je simulovana difuze (migracni proces) a linearni sorpce (retardacni proces).
Advekce je uvazovana jen v ramci testovacich vypoctl (viz kapitola 6.4).

V ramci pfipravy modelu bylo pfistoupeno k nékterym zjednodusenim:

Horninova matrice je simulovana jako homogenni. Pfipadné do modelu zanesené
heterogenity musi mit oporu v datech, {j. jsou uvazovany az v inverznim modelu.
Nejsou uvazovany experimentalni artefakty (napf. uniky koncentrace béhem
experimentu). PFitomnost téchto artefaktd je znama, le€ zatim nedostatecné
zdokumentovana. Jejich vynechani ze stavajicich simulaci bylo provedeno na
doporudéeni zadavatell tasku.

Zanedbano vzorkovani.

Geometrie modelu (a tedy i vypocetni sit' je jen 2D). Toto zjednoduSeni bylo pfijato
v zajmu umenseni vypocetni naro¢nosti.

Nulovy hmotnostni tok jako okrajova podminka transportu pfedepsana na vnéjsi hranici
simulované domény. Tato okrajova podminka je nutné nespravna, jelikoZ modelova
doména je kone€na a jeji okraje nejsou vyrazné vzdaleny od experimentalni sekce.
Alternativou by bylo pfedepsat na hranici nulovou koncentraci, coZ arci neni o nic
spravnéjsi. Redenim by bylo rozsifit modelovou doménu, &mz by se vliv okrajové
podminky umensil (za cenu zvySenych vypocetnich naroku).

Predpoklad idealniho miseni stopovacu v roztocich.

Zanedban tlakovy gradient a spolu s nim i advektivni transport. Mezi jednotlivymi vrty
byl v pribéhu experimentu méfen rozdil tlakd. Vliv tlakového spadu na vysledky
modelu byl testovan samostatné (viz dale).

Geometrie modelu je dana polohou tfi vrtu dle Tab. 30. Pro 2D geometrii je irelevantni, v jaké
hloubce jednotlivych vrti se nachazeji experimentalni sekce, u pfipadného 3D modelu by
k tomu bylo tfeba pfihlizet.

Vypocetni oblast byla diskretizovana trojuhelnikovymi elementy s lokalnim zjemnénim v okoli
vrtd (0,25 mm) a na jejich spojnicich (2,5 mm), v ramci zbytku oblasti s krokem 10 mm.
Vysledna vypocetni sit’ se sklada z 39 325 elementl (Obr. 72).

108




Evidenc¢ni oznaceni:

SURAO Testovani transportnich modell s vyuzitim in-situ
zahraniénich experiment(i — Zavére¢na zprava SURAO TZ 481/2020

y[m]

0.375

0.28125-~

0.1875+

0.09375

-0.09375

-0.1875+

-0.28125+

0375 4 : ; : : : \ x[m]
0.375 -0.28125 -0.1875 -0.09375 0 0.09375 0.1875 0.28125 0.375

Obr. 72 Task 9C — Flow123d — vypocetni sit modelu

Nasim cilem bylo simulovat transport, kdy jedinou hnaci silou Sifeni koncentrace je
molekularni difuze. Parametry modelu proudéni byly proto nastaveny tak, aby byly
minimalizovany gradienty tlakt a tedy i rychlosti proudéni. Hydraulicka vodivost horninové
matrice je v celé oblasti konstantni K = 2,8731-10'2 m/s (dopocteno z primérné permeability
k = 3,825-10%° m?). Jako okrajova podminka na okraiji injektazniho vrtu je pfedepsana nulova
piezometricka vyska, na zbylych hranicich modelu je pouzita homogenni Neumanova okrajova
podminka (nulovy tok). Parametry modelu transportu jsou shrnuty v Tab. 32.

Okrajové podminky transportu jsou na obvodech vrtd dany koncentraci stopovacl v roztoku
(méni se v ¢ase). Na vnéjSi hranici modelu je pfedepsana homogenni Neumanova okrajova
podminka. Pocate¢ni objemy roztokud v jednotlivych vrtech jsou uvedeny v Tab. 31 (varianta
pfed revizi). Objemy roztokl se v prib&hu experimentu méni vlivem vzorkovani. To nicméné
v uvodni simulaci a porovnani neni zahrnuto a je pouZzito v inverznim modelu.

Celkova simulacni perioda byla dle pozadavku zadavatell tasku nastavena na 10 let. Vnitfni
krok bilanéniho modelu byl rizny pro rtizné stopovace (0,1 roku pro HTO, 0,01 roku pro Na-
22 a CI-36 a 0,005 roku pro Ba-133 a Cs-134). Silngji sorbujici stopovace potiebovali kratSi
Casovy krok, aby se zabranilo oscilacim (dano mezi stability explicitni metody). Ve Flow123d
byla pro vypocet transportu v jednotlivych krocich pouzita nespojita Galerkinova metoda
(implicitni v Case).

Vysledky simulaci jsou uvedeny v kapitole 6.3 v ramci srovnani vysledkl jednotlivych feSitel.
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6.2.2 Reseni pomoci Goldsim (UJV)

Predmétem experimentu v prvotni fazi feSeni byla simulace transportu radionuklidt H-3, Na-
22, CI-36, Ba-133, Cs-134 od vymezeného useku v injekénim vrtu k vymezenému Useku na
kazdém ze dvou monitorovacich vrt. Byly uvazovany nasledujici pfedpoklady:

1. Zanedbani neustélenych tlakovych pomérl ve vymezenych usecich vrta,

2. Zanedbani zmeény aktivity radionuklidi ve vrtech vlivem vzorkovani (odbér urcitého
mnozstvi vody o dané aktivité, nasledné nahrazeni tohoto objemu vodou bez
stopovace),

3. Zanedbani radioaktivniho rozpadu.

Vlivem téchto predpokladl je tedy simulovan transport difuzi, kdy pranik radionuklidd
horninovym prostfedim je retardovan jejich sorpci na horninovou matrici.

Pfi feSeni ulohy Task 9C byl pouzit program GoldSim (komercni licence, verze 12.0), v ramci
ného byla zvolena komponenta ,Cell pathway“. Pouziti komponenty ,Cell pathway*
predstavuje tzv. konecné objemovy pFistup, kdy modelova oblast je reprezentovana siti
vzajemné propojenych cel (Cell net). Hmotnost radionuklidu v jedné cele se mlize zménit jak
difuznim a/nebo advek&nim transportem mezi sousednimi celami, tak radioaktivnim rozpadem
samotného radionuklidu, popfipadé i matefského radionuklidu obsazeného uvnitf cely. Ridici
rovnice pro komponentu ,Cell pathway” byly popsany v priibézné zpravé (Hokr et al. 2015) pfi
feSeni ulohy Task 9A.

Z vysledkl porovnani mezi dvéma variantami 1D radialniho modelu (Prabézna zprava Hokr et
al., 2017) bylo patrné, Ze pfitomnost (pozice) monitorovaciho vrtu ovliviiuje ve vSech pfipadech
vyvoj aktivity v injekénim vrtu. Ve varianté 1 je navic vidét ovlivnéni aktivity v monitorovacich
vrtech pozici okrajové podminky ¢ = 0, ktera je v nedostateéné vzdalenosti. Pro dal$i feSeni
byla pouZzita nova podoba modelu.

Uloha je fe$ena jako 2D, diskretizace modelové oblasti byla feSena zvlast pro nesorbuijici se
radionuklidy (H-3, CI-36) a zvlast pro silné se sorbujici radionuklidy (Ba-133, Cs-134).
V pfipadé simulace transportu Na-22 by nebylo potieba tak detailni diskretizace jako v pfipadé
silné se sorbujicich radionuklidi, na druhou stranu mira diskretizace pouzita pro nesorbujici
se radionuklidy byla nedostate&na. Diskretizace u silné se sorbujicich radionuklidd ma zasadni
vliv na modelové vysledky, pfi zachovani transportnich parametr(i jsou ziskavany v pfipadé
nedostatecné detailni diskretizace rizné vysledky pro ruzné diskretizace modelové oblasti.
Z toho divodu byla volbé diskretizace vénovana velka pozornost.

Pro nesorbujici se radionuklidy byly testovany dvé diskretizace s rozdilnym délenim mezi
injekénim (IV) a monitorovacim (MV) vrtem (10 resp. 20 dild mezi IV a MV), vysledky jsou pro
oba pfipady velmi obdobné. Modelova oblast se sklada z 37 bunék ve sméru osy x a 37 bunék
ve sméru osy y, celkem je v modelu 1369 bunék. Pro silné se sorbujici nuklidy byla hledana
vhodné diskretizace tak dlouho, aby bylo vysledné Sifeni nuklidd v modelové oblasti zavislé
pouze na zméné modelovych parametrl. V pfipadé silné se sorbujicich nuklidii neobsahuje
modelova oblast monitorovaci vrt z divodu transportu sledovanych nuklidd na vyrazné kratSi
vzdalenost, nez ktera je mezi injekCnim a monitorovacim vrtem. Geometrie modelové oblasti
pro nesorbujici se radionuklidy je uvedena na Obr. 73 a Obr. 74, pro nesorbujici Je pak na
Obr. 75 a Obr. 76, tabularné pak v Tab. 33 az Tab. 35. Pro silné se sorbujici nuklidy byly
testovany dvé diskretizace modelové oblasti, rovnomérna a nerovnhomérna. Rovhomérna se
sklada ze 41 bunék ve sméru osy x a 41 bunék ve sméru osy y, celkem je v modelu 1681
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bunék, nerovhomérna se sklada ze 51 bunék ve sméru osy x a 51 bunék ve sméru osy v,
celkem je v modelu 2601 bunék.

Jako okrajova podminka na vnéjSich stranach modelové oblasti je nulovy tok radionuklidi pfes
hranici, z toho divodu je pro nesorbujici se radionuklidy zvolena oblast zasahujici vyrazné za
monitorovaci vrt. Na vnéjsi hranici modelové oblasti jsou ve vS8ech modelech pfitomny
kontrolni vrty, ve kterych je sledovan narust aktivity radionuklidd pro potvrzeni platnosti
zvolené krajové podminky.

Injekeni a pfipadny monitorovaci vrt jsou simulovany jako Ctvercové oblasti o velikosti 4,44 x
4,44 cm a délce 100 cm, rozméry kruhového vrtu o priméru 5,65 cm byly pfepocitany na
zminéné rozméry ¢tvercového vrtu s ohledem na zachovani stejné velikosti plochy, pres kterou
dochazi k difuzi, jako je tomu u kruhového vrtu.

Tab. 33 Diskretizace modelové oblasti pro nesorbujici se nuklidy, Gdaje jsou v ecm

Nesorbujici se nuklidy
Krok ve sméru x Krok ve sméruy Délka oblasti Délka oblasti
Nazev modelu mezi IV - MV mezi IV - MV ve sméru x ve sméruy
Diskretizace
hrubsi 1,19 1,53 80,28 100,68
Diskretizace
jemné;jsi 0,595 0,765 80,28 100,68

Tab. 34 Rovnomérna diskretizace modelové oblasti pro sorbujici se nuklidy, tdaje jsou v ecm

Sorbuijici se nuklidy
Krok ve Krok ve Délka oblasti ve Délka oblasti ve
Nazev modelu sméru x sméruy smeéru x sméruy
Diskretizace hrubsi 0,595 0,595 28,24 28,24
Diskretizace jemnéjsi 0,2975 0,2975 16,34 16,34
Diskretizace
nejjemnéjsi 0,149 0,149 10,39 10,39

Tab. 35 Nerovnomérna diskretizace modelové oblasti pro sorbujici se nuklidy, udaje jsou v cm

Sorbuijici se nuklidy

Délka oblasti ve | Délka oblasti ve
Nazev modelu Krok ve smérux | Krokve sméruy sméru x sméruy
Diskretizace 0,01/0,02/0,05/0, | 0,01/0,02/0,05/0,
nerovnomérnd_1 1/0,2 1/0,2 8,24 8,24
Diskretizace 0,01/0,04/0,08/0, | 0,01/0,04/0,08/0,
nerovnomérnd_2 16/0,32 16/0,32 10,54 10,54
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..
rozmeéry vrtu
30.6 cm 4,44 x 444 cm
10 dilka
& kontrolni vrt
- I:l injekéni vrt
. monitorovaci vrt
15,3 cm
10 dilkid
® {] ®
23,8 cm 11,9 cm 35.7cm
10 dilkd 10 dilkd 15 dilki
45,9 cm
15 dilka
@

Obr. 73 Znazornéni diskretizace pro nesorbujici se nuklidy, hrub8i déleni modelové oblasti mezi

monitorovacim a injekénim vrtem.

..
rozmery vrtu
30,6 cm 444x444cm
5 dilka
@ kontrolni vrt
. I:l injekéni vt
. monitorovaci vit
153 cm
20 dilka
1
® 1 ®
23.8 cm 11.9cm 357 em
5 dilka 20 dilkta 10 dilka
45,9 cm
10 dilkd
@

Obr. 74 Znazornéni diskretizace pro nesorbujici se nuklidy, detailnejsi déleni modelové oblasti mezi

monitorovacim a injekénim vrtem.
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@
rozméry vrtu
4,44 x 4,44 cm
11.9cm/ 5,95 cm/ 2,975 cm @ kontrolni vrt
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mjekéni vrt

11.9cem/ 5,95 cm/ 2,975 cm
20 dilku

11.9cm/5.95cm /2,975 cm
20 dilku

11.9cm/ 5,95¢m /2,975 cm
20 dilkd

Obr. 75 Znazornéni rovnomérné diskretizace pro sorbujici se nuklidy, velikost a diskretizace modelové
oblasti byla délana ve tfech variantach.
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Obr. 76 Znazornéni nerovnomérné diskretizace pro sorbujici se nuklidy, diskretizace modelové oblasti
byla délana ve dvou variantach, diskretizace ve sméru osy x je shodna jako diskretizace ve sméru osy
y.

Po zkuSenostech s ulohou Task 9A nebyla pouzita frakce porozity, ktera pfedpoklada, ze ne
v8echny poéry jsou dostupné pro transport kontaminantu, vzhledem k faktu, Ze vysledky UJV
poté nebyly vzajemné porovnatelné s vysledky ostatnich feSitelskych skupin. V uloze Task 9C
byla zvolena pouze jina porozita pro CI-36, obdobné jako tomu bylo pfi feSeni tlohy Task 9A.
Pouzité modelové parametry jsou uvedeny v Tab. 32 a komentovany v uvodu (sekce 6.1).

Vysledky vyhodnoceni vlivu diskretizace jsou prezentovany jako soucCast porovnani
s ostatnimi modely (kapitola 6.3).

6.2.3 Reseni FJFI (varianta Goldsim a analytické)

Na FJFI byl nejdfive vytvofen model, ktery reprezentoval vrty a okolni horninu pomoci planarni
sité elementu Cell. Schéma sité je zobrazeno na Obr. 77. Sit byla navrZzena tak, aby umoznila
simulaci péti radionuklidd s hodnotami K, z intervalu K; = [0,1-10-3 ] [m3.kg?]. Proto jsme
zvolili neekvidistantni sit ziemnénou v okoli vrtl, kde se da ocekavat nejvétsi koncentrace
sorbujicich radionuklidd. Sit byla vygenerovana automaticky, objemy a difuzni plochy
elementt odpovidajicich vrtim byly manualné upraveny tak, aby odpovidaly cylindrickému
tvaru vrta.
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L | L L | L

0
0 0.05 0.1 0.15 0.2 0.25 0.3 0.35 0.4 0.45

X [m]
Obr. 77 Planarni 2D sit pouzitd v GoldSim pro ulohu 9C.

Model neumoziuje modelovat advektivni tok, ktery mohl vzniknout diky gradientim tlak( mezi
vrty, které se mohly objevit béhem experimentu. Pro kontrolu byl vytvofen model s jemné&jsi
siti. Z vysledkl a porovnani mezi dvéma diskretizacemi bylo patrné, Ze radionuklidy H-3 a Cl-
36 jsou schopny ve sledovaném ¢asovém intervalu proniknout diky difuzi do pozorovacich
vrtd. Naopak pro sorbuijici radionuklidy, zejména Ba-133, Cs-134, nedojde k pruniku a zaroven
vysledky transportu pro pozorovaci vrt jsou citlivé na diskretizaci. Proto jsme navrhli jako
alternativu pro sorbujici radionuklidy pouzit 1D radialni model v okoli injektazniho vrtu.
Abychom odhadli pfi navrhu modelu polomér domény, ve které je mozné uvazovat 1D model
v okoli injekéniho vrtu, pouzili jsme analytické feSeni problému difuzniho transportu dutym
valcem s okrajovymi podminkami definovanymi uvnitf a na okraji plasté valce. Difuzni rovnici
v radialni soufadnici r Ize zapsat ve 1D tvaru

ac _ 19 ac
=1 (05)
Pokud je na vnitini ploSe (x=a) udrzovana konstantni koncentrace C, > 0, a na vné&jSi ploSe,

(r=b), konstantni nulova koncentrace, C, = 0, a pokud byla koncentrace uvnitf vrstvy na
pocatku (t=0) nulova, C, = 0, tak koncentraci ve vrstvé Ize vyjadfit pomoci fady (Huank et al.

2002)
In (Z)

in(2)

kde J, je Besselova funkce prvniho druhu, Y, je Besselova funkce druhého druhu a «a,, jsou
kofeny rovnice

C(r,t) =C,4 —

S /3 (ban) Vo (ran)Yo(aan) = Yo(ran)Jo(@an)] e
+n-nz=:1 ]g(aan)_]g(ban) ¢ o ’

Jo(aa)Yy(ba) — Jo(ba)Yy(aa) = 0.

Pro stacionarni pfipad se jednorozmérna difuzni rovnice zjednodusi na

d( dC)—O
dr rdr B

Reseni rovnice pro uvazované okrajové podminky ma tvar

Cy,In(r/b)

G e NTDOR

115



Evidenc¢ni oznaceni:

SURAO Testovani transportnich modell s vyuzitim in-situ
zahraniénich experiment(i — Zavére¢na zprava SURAO TZ 481/2020

Tok vrstvou ve stacionarnim pfipadé ma tvar

; __pdc_ DG 1
TE L

Tok vnéjSi plochou (r = b) je tedy

dC) Dc,
r=b

=0 (G) = rmem

Na zakladé porovnani analytického a numerického feSeni jsme navrhli a implementovali
jednotnou ne-ekvidistantni 1D radialni sit, kterou jsme pouzili pro vSechny tfi uvazované
radionuklidy. Vzdalenosti elementu v intervalu délky 115 mm pocinaje polomérem 28,25 mm
tvofi geometrickou posloupnost. Pfi poctu 100 elementd je krok u vrtu cca 0,4 mm a krok na
opac¢ném konci cca 2,2 mm. Pomoci tohoto modelu jsme ziskali vysledky pro Na-22, Ba-133
a Cs-134.

6.3 Porovnani reSeni referencni varianty

Zpracovani modelu tfemi feSitelskymi institucemi na zakladé dohodnuté jednotné volby
vstupnich dat umoznilo pfimé porovnani vysledkl a vzajemnou verifikaci, v nékterych
pfipadech pak stanoveni hypotéz ohledné vlivi na pfesnost vypoctu. Prezentované vysledky
odpovidaji finalnim variantam poté, co na zakladé dil€ich porovnani na kontrolnich dnech byly
korigovany, zejména upravou diskretizace.

Na Obr. 78 jsou pro HTO vyneseny jak prubéhy koncentrace v injektaznim vrtu, tak prabéhy
v obou detek¢nich vrtech. Trendem se vSechny vysledky shoduji, drobné odchylky hodnot jsou
pfiméfené rlznému zpracovani aproximace geometrie (oba vypocty GoldSim) a odliSnostem
v numerickém schématu. NizSi narlst koncentrace ve vrtu 327 proti vrtu 324 odpovida jejich
rizné vzdalenosti od injektaze.

Porovnani CI-36 je provedeno pouze mezi Goldsim (UJV) a Flow123d (FJFI), kde byla stejnym
zpusobem (jednotnymi parametry) aplikovana aniontova exkuze. Rozdily jsou podobné jako u
HTO pfiméfené odliSnostem geometrie a vlivim numerického schématu.

Vysledky pro Na-22 jsou uvedeny pouze v podobé& poklesu v injektaznim vrtu (spoctené
koncentrace v detekénich, ev. v kontrolnim vrtu modelu UJV, byly mnoho Fadi pod Grovni
detekce laboratornich méfeni) na Obr. 80. Vtomto pfipadé se jiz vyrazné projevovala
diskretizace v okoli injektazniho vrtu, podobné jako u pfedchozich uloh. Uvedeny jsou jiz
vysledky s nejjemnéjsi diskretizaci, v pfipadé UJV pak vrovnomé&mé a nerovnomérné
varianté. Rozdily jsou hlavné u smérnice pocCate¢niho poklesu a Ize je vysvétlit pravé
diskretizaci, vzhledem k vymezeni ob&ma variantami modelu UJV. | pies urgité rozdily Ize
modely s dostate€nou pfesnosti pouzit na interpretaci méfenych dat, které jsou samy o sobé
zatizeny srovnatelné velkou chybou. Ve vysledcich neni zahrnut 1D model FJFI, kde se
pravdépodobné projevil vliv vnéjSi okrajové podminky.

Pro silné sorbujici stopovace Ba-133 a Cs-134 (Obr. 81 a Obr. 82) jsou jiz rozdily mezi modely
vyrazné vétsi, u dlouhodobého trendu jsou vysledky aZ v rozmezi jednoho fadu. Na druhou
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stranu, kfivky tvofi néco jako systematickou fadu a Ize tedy usuzovat, Ze se jedna o néjaky
kvantitativné stupriujici se jev, nikoli o ,hrubou® chybu v zadani vstupnich dat. To opét
nasvédc&uje vlivu diskretizace. S uvazenim, Ze Flow123d pouziva stale stejnou diskretizaci pro
v8echny pfipady, je shoda s pIlné zjemnénym 1D modelem adekvatni.
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Obr. 78 Porovnani vysledkt jednotlivych reSiteld/softwarti pro referencni parametry — stopova¢ HTO,
prabéh v injektaznim vrtu vlevo a v obou detekcnich vrtech vpravo.
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Obr. 79 Porovnani vysledk( jednotlivych reSitell/softwart pro referenéni parametry — stopovac¢ ClI-36,
prabéh v injektaznim vrtu vlevo a v obou detekénich vrtech vpravo.
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Obr. 80 Porovnani vysledkd jednotlivych reSiteld/softwart pro referencni parametry — stopovacé Na-22,
prabéh v injektaznim vrtu ve dvou rdznych méritcich os.
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Obr. 81 Porovnani vysledku jednotlivych Fesitelt/softwart pro referenéni parametry — stopovac Ba-133,
prubéh v injektaznim vrtu.
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Obr. 82 Porovnani vysledku jednotlivych fesiteld/softward pro referencni parametry — stopovac Cs-134,
prabéh v injektaznim vrtu.

118



Evidenc¢ni oznaceni:

' SURAO Testovani transportnich modell s vyuzitim in-situ
! zahraniénich experiment(i — Zavére¢na zprava SURAO TZ 481/2020

Dil¢i porovnani vlivu diskretizace je pak provedeno v ramci modellt jednotlivych FeSitell.
U modelu UJV byly pro H-3 a CI-36 varianty jemné&jsi a hrub&i, pro né byly rozdily nepatrné
pro zdrojovy i detekeni vrt. Z Obr. 83, Obr. 84 a Obr. 85 je vidét zasadni vliv diskretizace
modelové oblasti pro sorbujici se radionuklidy. Ackoli ve verzich modell diskretizace
nejjemnéjsi a diskretizace nerovnomérna_2 je obdobna velikost modelové oblasti, detailnéjsi
déleni kolem monitorovaciho vrtu u verze diskretizace nerovhomérna_2 pfinasi jiné vysledky
nez rovnomérné déleni ve verzi diskretizace nejjemnéjSi. Pfi porovnani modelovych verzi
diskretizace_nerovnomérna_1 a diskretizace_nerovnomérna_2 (Tab. 35) je patrné, Ze dalSim
snizovanim velikosti kroku déleni modelové oblasti jiz nejsou ziskavany jiné vysledky, mira
diskretizace je tedy ve varianté diskretizace nerovnomérna_2 dostateCna. To se potvrdilo pro
dalSi stopovace, Ba-133 a Cs-134.

Na22
1,2
1
— 0,8
Q 0,6
Y04
0,2
0 ]
0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 4000
Time (days)
== (iskretizace hrubsi == (liskretizace jemnéjsi
== diskretizace nejjemnéjsi == (liskretizace nerovnomérna 1

Obr. 83 Vyvoj aktivity Na-22 v injek&nim vrtu pro &tyfi uvazované diskretizace modelu UJV-Goldsim.
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Obr. 84 Detail vyvoje aktivity Na-22 v injekénim vrtu pro &tyfi uvazované diskretizace modelu UJV-
Goldsim.
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Obr. 85 Detail vyvoje aktivity Na-22 v injekénim vrtu dle modelu UJV-Goldsim — porovnéni
rovnomérného a nerovnomérného rozdéleni modelové oblasti, kiivky pro nerovnomérné déleni oblasti
se prekryvaji

6.4 Analyza vlivu advekce

Jelikoz byl mezi experimentalnimi sekcemi jednotlivych vrtd dokumentovan tlakovy spad, Ize
pfedpokladat, Ze vedle difuze a sorpce bude dulezitym transportnim procesem rovnéz
advekce.

Byly provedeny tfi simulace, dvé zalozené na umélém konstantnim tlakovém spadu v daném
sméru, tfeti pak zalozena na tlakovych pomérech pfevzatych ze zadavaci dokumentace.
VSechny tfi simulace byly realizovany pro konzervativni stopova¢ HTO.

V prvni simulaci byl tlakovy spad nastaven tak, aby dochazelo k advekci od injektazniho vrtu
smeérem k vrtim monitorovacim. Béhem prvniho roku simulaéni periody byly tlaky vyrovnané,
po zbytek simulace (do €asu 10 let) byla na hranici injektaZzniho vrtu pfedepsana okrajova
podminka proudéni ve formé piezometrické vysky rovné 10 m. Na hranici monitorovacich vrtu
byla pfedepsana piezometrickd vySka nulova. To odpovida tlakovému rozdilu 0,1 MPa. Vyvoj
relativni aktivity v jednotlivych vrtech je znazornén na Obr. 86 a Obr. 87.
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Obr. 86 Task 9C — Flow123d — vliv tlakového spadu — umély tlakovy spad — advekce smérem od
injektazniho vrtu — zavislost relativni aktivity na case v injektaznim vrtu
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Obr. 87 Task 9C — Flow123d — viiv tlakového spadu — umély tlakovy spad — advekce smérem od
injektazniho vrtu — zavislost relativni aktivity na ¢ase v monitorovacich vrtech

Z vysledu je patrné, Ze po ,sepnuti“ advekce dojde k vyraznému urychleni transportu
stopovaCe smérem k monitorovacimu vrtu.

V druhé simulaci byl tlakovy spad nastaven tak, aby dochazelo k advekci od monitorovacich
vrtl smérem k vrtu injektaznimu. Béhem prvniho roku simulacni periody byly tlaky vyrovnané,
po zbytek simulace (do ¢asu 10 let) byla na hranici monitorovacich vrt( pfedepsana okrajova
podminka proudéni ve formé& piezometrické vysky rovné 10 m. Na hranici injektazniho vrtu
byla pfedepsana piezometricka vySka nulova. To odpovida tlakovému rozdilu 0,1 MPa. Vyvoj
relativni aktivity v jednotlivych vrtech je znazornén na Obr. 88 a Obr. 89.
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Obr. 88 Task 9C — Flow123d — vliv tlakového spadu — umély tlakovy spad — advekce smérem k
injektaznimu vrtu — zavislost relativni aktivity na ¢ase v injektaznim vrtu
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Obr. 89 Task 9C — Flow123d — viiv tlakového spadu — umély tlakovy spad — advekce smérem k
injektaZnimu vrtu — zavislost relativni aktivity na ¢ase v monitorovacich vrtech

Z vysledkl je patrné, ze po ,sepnuti advekce” dojde k rychlému obraceni sméru migrace
stopovaCe zpét smérem kinjektdznimu vrtu. To je dokumentovano také vizualizaci
koncentraéniho pole na Obr. 90.
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Obr. 90 Task 9C — Flow123d — viiv tlakového spadu — umély tlakovy spad — advekce smérem k
injektaznimu vrtu — vyvoj koncentracniho pole (v ¢asech 1, 2, 3, 4, 5 a 10 let)

Ve tfeti simulaci byl tlakovy spad dan méfenymi daty (tlaky ve vrtech), ktera byla soucasti
zadavaci dokumentace. Model v kazdém kroku upravuje okrajové podminky proudéni na
zakladé méfenych dat (Obr. 91). V Casech mezi dvéma méfenimi jsou tlaky dopocteny
metodou linearni interpolace. Simulaéni perioda byla zkracena na rozsah méfenych dat (629
dni).
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Obr. 91 Task 9C — Flow123d — viiv tlakového spadu — méreny tlakovy spad — vyvoj okrajové podminky
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Obr. 92 Task 9C — Flow123d — vliv tlakového spadu — méreny tlakovy spad — zavislost relativni aktivity

na ¢ase v injektaznim vrtu
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Obr. 93 Task 9C — Flow123d — viiv tlakového spadu — méreny tlakovy spad — zavislost relativni aktivity
na ¢ase v monitorovacich vrtech

Vyvoj relativni aktivity v jednotlivych vrtech je znazornén na Obr. 92 a Obr. 93. Z vysledku je
patrné, Ze s tim, jak se méni smér tlakového spadu, méni se i smér migrace stopovace.

Zavérem budiz, Ze tlakovy spad a jim indukovana advekce mohou mit vyrazny vliv na vysledek
simulaci. Je nicméné diskutabilni, zda tlaky ve vrtech zméfené reflektuji skute¢né hydraulické
podminky v misté experimentu nebo zda se jedna jen o experimentalni artefakt.

6.5 Inverzni model Flow123d (TUL)

Cilem inverzniho modelu bylo dosazeni shody mezi vysledky simulaci a méfenymi daty
pomoci zmény parametrd. Konkrétné byly vyhodnocovany Casové prabéhy koncentraci
jednotlivych stopovacl predevsim v injektaznim vrtu. V monitorovacich vrtech nedosahovaly
koncentrace nékterych stopovacl v dobé trvani experimentu méfitelnych hodnot, shoda
simulace s méfenimi je v nich proto hodnocena omezené.

Oproti slepé predikci popsané vy3e byly v modelu provedeny nékteré zmény. Ty byly z&asti
motivovany aktualizaci zadavaci dokumentace a z ¢asti potfebou upravit model tak, aby byla
proveditelngjsi a flexibilngjSi kalibrace jeho parametr. Témito zménami jsou:

e Aktualizace objemu vody (roztoku) v experimentalnich sekcich (dle nové verze
zadavaci dokumentace):

o ONK-PP324 (monitorovaci €. 1): 240 ml,
o ONK-PP326 (injektazni): 254 ml,
o ONK-PP327 (monitorovaci €. 2): 262 ml.

e Nova vypocetni sit uvazujici zénu naruseni kolem kazdého z vrt(.

e Implementace odbéru vzorkd — v pribéhu experimentu jsou z experimentalnich sekci
odebirana nezanedbatelnd mnozstvi roztoku, ktery je nahrazovan Cistou vodou, coz
ma patrny vliv na vysledky simulaci.

e Implementace vymény vody/roztoku ve vrtu ONK-PP324 v ¢ase 1 028 dni (pro HTO a
CI-36, jinde nema vyznam).

Na Obr. 94 je znazornéna aktualizovana vypocetni sit. Sestava se z 38 868 trojuhelnikovych
elementl s tim, Ze nejjemné&jSi diskretizace je v blizkosti vrtl. Z obrazku je patrny rozsah
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uvazované zény naruSeni, ktery je 5 cm od stény kazdého z vrtd. Velikosti kroku sité jsou
1 mm pfi sténé vrtu, 2,5 mm na rozhrani BDZ a 10 mm ve zbytku modelu.

ONK-PP324
(MON_1)

ONK-PP326
(INJ)

ONK-PP327
(MON_2)

-0.1875

0375 x[m]

-0.375 -0.1875 0 0.1875 0375
Obr. 94 Task 9C — Flow123d — aktualizovana vypocetni sit pro inverzni model

Pro kalibraci modelu na méfena data byl pfijat koncept linearniho poklesu porozity od stény
vrtu smérem k rozhrani BDZ/neporusena hornina. Na Obr. 95 je znazornéno rozlozeni porozity
v modelové oblasti tak, jak vzeslo z procesu manualni kalibrace modelu.

DalSimi parametry modelu, jez Ize vyuzit pfi kalibraci na méfena data, jsou efektivni difuzivita,
ktera zavisi také na porozité, a distribu¢ni koeficient linearni sorpce (vyjma konzervativnich
stopovacl HTO a CI-36). Parametry vzeslé z manualni kalibrace modelu jsou uvedeny v Tab.
36 pro prehlednost spole¢né s parametry pouzitymi pfi slepé predikci. Pro efektivni difuzivitu
v z6né naruseni je v tabulce uvedena vzdy maximalni hodnota (pfi sténach vrt), minimalni
hodnotou je pak efektivni difuzivita v neporusené horniné. Charakter poklesu kopiruje pokles
porozity, nikoli vSak linearnég, jelikoz koeficient efektivni difuzivity je ve Flow123d umérny

porozit€ umocnéné na g. Z tabulky je patrné, ze kromé pfijatého konceptu linearniho poklesu

porozity s hloubkou, jenz implikuje rovnéz drobné zmény efektivni difuzivity, byl pfedmétem
kalibrace predevsim distribu¢ni koeficient linearni sorpce, ktery se zménil az o nékolik fadl
obé&ma sméry (oproti hodnotam pouzitym pfi slepé predikci).

Na Obr. 96 jsou vysledky inverzniho modelu pro HTO. Z obrazku je patrné, Ze uzitim
parametrt uvedenych v Tab. 36 se podafilo docilit velmi dobré shody v injektaznim vrtu. Oproti
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tomu simulované koncentrace ve vrtech monitorovacich jsou vyrazné vyssi nez koncentrace
méfené. Na Obr. 97 jsou vysledky modelu s tymiz parametry vyjma efektivni difuzivity
v neporusené horniné, kterd je Ctyficetkrat nizSi. Je vidét lepSi shoda obzviasté
v monitorovacim vrtu PP327, zhorSila se naopak shoda ve vrtu injektaznim. Z obrazku je
patrné (stejné jako z Obr. 98), Ze souCasna koncepce modelu neumozrniuje adekvatné
postihnout méfené profily v monitorovacich vrtech, jelikoz méfené hodnoty vykazuji dfivéjsi
nastup ve vrtu PP327, ktery je od injektazniho vrtu vzdalenéjSi nez vrt PP324. Je navic
situovan kolmo na smér foliace, neizotropni tenzor koeficientu molekularni difuze, ktery by
akcentoval smér PP326-PP327, by tak byl téZko obhajitelny.

Na Obr. 98 jsou vysledky inverzniho modelu pro CI-36. Opét vidime dobrou shodu
v injektaZnim vrtu a slabou shodu ve vrtech monitorovacich. Plati zde tytéZ zavéry diskutované
v pfedesliém odstavci.

Na Obr. 99 jsou vysledky inverzniho modelu pro Na-22. Shoda v injektaznim vrtu je relativné
dobra s tim, Ze kfivka reprezentujici vysledky simulace klesa prudéeji nez kfivka méfeni. Aby
bylo mozné dosahnout aspon takovéto shody, bylo tfeba snizit distribuéni koeficient linearni
sorpce o tfi fady. Shoda v monitorovacich vrtech opét neni dobra; kfivky reprezentujici
vysledky simulaci jsou zfetelné zubaté, coz velmi dobfe dokumentuje vliv odbéru vzork.

Pro Ba-133 a Cs-134 nebyla v dobé trvani experimentu v monitorovacich vrtech detekovana
zadna aktivita. Stejné tak v nich nebyla zjisténa aktivita ve vystupech modell. Pro oba
stopovace jsou tak vizualizovany jen profily v injektaznim vrtu, na Obr. 100 pro Ba-133 a na
Obr. 101 pro Cs-134, v obou pfipadech pro pfehlednost s logaritmickou Skalou osy y. V obou
pripadech je patrné, ze simulovany profil ma pocatek zfetelné vysSe nez profil méfeny (to je
ostatné pravda pro vSech 5 stopovacl). PocateCni hodnota simulované koncentrace
Vv injektaznim vrtu je spocétena ze znamého objemu experimentalni sekce a znamé hodnoty
injektovaného mnozstvi (aktivity) stopovace. Pfijmeme-Ili tato méfeni jako paradigma, pak
simulovana kfivka ani jinak vypadat nemuze. Mé&rené kfivky by pak byly zatizeny
experimentalni chybou, o jejimz pavodu se mizeme jen dohadovat. V pfipadé Ba-133 neni
rozdil po¢atecnich hodnot profild fadovy, kalibraci modelu se tak podafilo méfeny profil ve
vysledku relativné dobfe postihnout. U Cs-134 je ale rozdil velky, cilem kalibrace tak bylo
postihnout trend, nikoli docilit upiné shody.

Zavérem miUzeme shrnout, Ze zvolena modelova koncepce neni schopna postihnout mérené
profily v monitorovacich vrtech (z dlvodl popsanych vyse). V injektaznim vrtu pak model
dokaze postihnout trend, otevienou nicméné zlstava otazka pocate€ni hodnoty koncentrace,
kdy méfena hodnota neodpovida injektovanému mnozstvi. Alternativné by tak modelovy
koncept mohl jako poc¢atecni hodnotu koncentrace uvazovat prvni zméfenou hodnotu.
Vysledné parametry zkalibrovaného modelu by pak byly jisté jiné. Kone¢né nelze nezminit, ze
podobnych vysledkl modelu by bylo mozno docilit i jinou kombinaci parametri. Zvolené
parametry (viz Tab. 36) jsou fyzikalné podloZené — realistické.
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Obr. 95 Task 9C- Flow123d — rozloZeni porozity v modelové oblasti

Tab. 36 Task 9C — Flow123d — parametry vzeslé z kalibrace spolecné s parametry slepé predikce

Stopovac | Porozita [-] De BDZ max De hornina Ko BDZ Ko hornina
[m?/s] [m?/s] [m3/kg] [m3/kg]
PUVODNI (slepa predikce)
HTO 0,0094 - 3,90e-13 - 0
CI-36 1,75e-4 - 5,00e-15 - 0
Na-22 0,0094 - 4,65e-13 - 0,0013
Ba-133 0,0094 - 3,00e-13 - 0,06
Cs-134 0,0094 - 3,00e-13 - 0,031

ZMENENE (vysledek procesu manualni kalibrace)

HTO 0,01-0,02 1,07e-12 4,24e-13 0 0
CI-36 0,01-0,02 1,26e-13 5,02e-14 0 0
Na-22 0,01-0,02 1,27e-12 5,05e-13 1,3e-6 1,3e-6
Ba-133 0,01-0,02 8,20e-13 3,25e-13 0,6145 0,0307
Cs-134 0,01-0,02 8,20e-13 3,25e-13 0,6191 0,03095
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Obr. 96 Task 9C — Flow123d — vysledky inverzniho modelu, HTO
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Obr. 97 Task 9C — Flow123d — vysledky inverzniho modelu, HTO varianta 2
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Obr. 98 Task 9C — Flow123d — vysledky inverzniho modelu, CIl-36

ONK-PP326(injection)

s

-5

2

=

2

g

€

-]

g

5
5]

o %00 e
Time [days]
ONK-PP324(monitoring #1) ONK-PP327(monitoring #2)
essied

] v 5 =

-3 -5

Q =

c =

2 L]

3 B

€ €

M 3

é g

5 -

o 5]

%0 o0 700 400 o 200 50 630 50 1600 1200 1406
Time (days] Time [days]

Obr. 99 Task 9C — Flow123d — vysledky inverzniho modelu, Na-22

130



. . o egr ok . Evidenéni oznaceni:
r SURAO Testovani transportnich modeld s vyuzitim in-situ
zahraniénich experiment(i — Zavére¢na zprava SURAO TZ 481/2020

10000 -
C
o
X
c
2 100 | measured [Ba/g]
[14]
b=}
S —simulated [Bq/g]
=
5]
Q

100 T T T T T T T 1
4] 200 400 600 300 1000 1200 1400 1600
Time [days]
Obr. 100 Task 9C — Flow123d — vysledky inverzniho modelu, Ba-133
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Obr. 101 Task 9C — Flow123d — vysledky inverzniho modelu, Cs-134
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6.6 Inverzni model GoldSim (UJV)

Po uvolnéni experimentalnich dat organizatorem bylo pfistoupeno k inverznimu modelovani,
kdy se ménily modelové parametry za uelem dosazeni co nejvétsi shody mezi modelovymi a
méfenymi vysledky. Pro nesorbujici se nuklidy byla pouzita diskretizace s oznacenim
,<diskretizace jemnégjsi“ (Tab. 33, Obr. 74), pro sorbujici se pak diskretizace s oznaenim
,nherovhomérna_1“ (Tab. 35, Obr. 76). Modelova oblast zlstala homogenni, neni rozdélena na

blizSi a vzdalenéjSi zonu kolem vrtu.

Bé&hem inverzniho modelovani byla vedle kalibrace materidlovych parametri vénovana
pozornost i kritickému posouzeni méfenych dat. V fadé pfipadl (pfedevsim pfi absenci dat
z monitorovacich vrtll) bylo dosazeno podobnych modelovych kfivek pro rdznou kombinaci
modelovych parametrl. Vysledné modelové parametry jsou uvedeny v Tab. 37, dal§i mozné
kombinace pak v Tab. 38.

Tab. 37 Finalni kalibrované parametry

Porozita Kd (m3/kg) De (m2/s) Dw (m2/s)
H-3 9,40E-03 |0,00E+00 |7,00E-13 2,30E-09
Na-22 9,40E-03 |5,00E-05 9,00E-14 1,33E-09
Na-22 ofez 9,40E-03 |9,00E-05 3,00E-14 1,33E-09
ClI-36 9,40E-03 |0,00E+00 |2,00E-13  |2,03E-09
CI-36 ofez 9,40E-03 |0,00E+00 |3,50E-14  |2,03E-09
Ba-133 9,40E-03 |2,00E-03 1,47E-13 1,69E-09
Cs-134 9,40E-03 |5,00E-03 3,00E-13 2,07E-09

Tab. 38 Variantni modelové parametry

Porozita |Kd (m3/kg) [De (m2/s) Dw (m2/s)

Na-22 var 1 9,40E-03 |5,00E-05 9,00E-14 1,33E-09
Na-22 var 2 9,40E-03 |9,00E-05 9,00E-14 1,33E-09
Na-22 var 3 9,40E-03 |1,00E-05 2,00E-13 1,33E-09

Na-22 ofez var 1 [9,40E-03 |9,00E-05 3,00E-14 1,33E-09

Na-22 ofez var 2 [9,40E-03 |1,00E-05 6,00E-14 1,33E-09

Ba-133 var 1 9,40E-03 |2,00E-03 1,47E-13 1,69E-09

Ba-133 var 2 9,40E-03 |3,00E-03 1,47E-13 1,69E-09

Cs-134 var 1 9,40E-03 |5,00E-03 3,00E-13 2,07E-09

Cs-134 var 2 9,40E-03 |3,10E-02 5,00E-14 2,07E-09
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H-3

Porovnani mezi méfenymi a modelovymi vysledky véetné vlastnich méfenych vysledku je
uvedeno na obr Obr. 102 - Obr. 105. Na Obr. 102 je patrny strmy pokles aktivity v injekénim
vrtu. Tento pokles pfi¢itame geometrii experimentu, nejedna se o vlastnost horniny, ktera je
charakterizovana kalibrovanymi materialovymi parametry. Z toho divodu byla data ofiznuta a
pocate€ni aktivita byla o tento ofez ponizena, poCate¢ni hodnota injektovaného mnozstvi tedy
neni 891 000 Bg/g, ale 647 000 Bq/g.

H-3

0 1 2 3 4
Cas {dny)

Obr.
experimentu

102 Pdvodni mérfena data, strmy pokles béhem prvniho dne pri¢itan nastaveni vlastniho
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Obr. 103 Vyvoj aktivity v injekénim vrtu
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Obr. 104 Vyvoj aktivity v monitorovacim vrtu
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Obr. 105 Vyvoj aktivity v monitorovacim vrtu

Na-22

U Na-22 byly simulovany dvé varianty méfenych dat. Jednak puvodni publikovana data (Obr.
106) a jednak data ofezana (Obr. 107). Na grafech znazorfujici neofezana data je vidét
experimentalni artefakt, kdy aktivita v injekénim vrtu v pribéhu méfeni narista nad pocatecni
injektovanou aktivitu. Z toho divodu bylo ve druhé (ofezané) varianté zanedbano prvnich 80
dni, béhem kterych k tomuto artefaktu dochazelo, a pocateCni aktivita byla nastavena na
hodnotu aktivity odpovidajici 80 dni, tedy injektované mnozstvi latky 48 000 Bg/g (oproti
puvodni publikované hodnoté 58 900 Bg/g). V obou variantach jsme se dale potykali s vétSim
stupném volnosti ulohy z divodu absence dat z monitorovacich vrtd, kdy pfi kombinaci

rdznych parametri dostavame velmi podobné modelové kfivky.
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Obr. 106 Shoda mezi méfenymi a modelovymi vysledky pro ptvodni publikovana data pro riznou
kombinaci modelovych parametri
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Obr. 107 Shoda mezi mérenymi a modelovymi vysledky pro ofezana data pro rdznou kombinaci
modelovych parametri

Cl-36

U CI-36 byl stejny problém s vétsi aktivitou v injektaznim vrtu b&éhem méfeni nez byla puvodni
injektovana aktivita jako u Na-22, vnikly tedy také dvé sady dat, plivodni publikovana a ofezana
data, kdy pocate¢ni injektované mnozstvi latky je 16 300 Bqg/g (oproti plvodni publikované
hodnoté 19 900 Bg/g). Shoda mezi méfenymi a modelovymi vysledky pro ptvodni publikovana
data je znazornéna na Obr. 108, Obr. 110 a Obr. 111 a shoda pro ofezana data pak na Obr.
109, Obr. 110 a Obr. 111. Diky pfitomnosti monitorovacich vrti nebylo dosazeno stejné shody
v modelovych kfivkach pro rizné kombinace modelovych parametrt, data z monitorovacich
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tak snizuji stupen volnosti matematického modelu. Z porovnani vyvoje v monitorovacim vrtu
je patrné, ze blize horninové prostfedi popisuji parametry ziskané po ofezu plvodnich
modelovych parametru.
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Obr. 108 Shoda mezi méfenymi a modelovymi vysledky pro pdvodni publikovana data, vyvoj aktivity
Vv injek&nim vrtu
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Obr. 109 Shoda mezi méfenymi a modelovymi vysledKy pro ofezana data, vyvoj aktivity v injekénim vrtu
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Obr. 110 Shoda mezi mérenymi a modelovymi vysledky v monitorovacim vrtu
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Obr. 111 Shoda mezi méfenymi a modelovymi vysledky v monitorovacim vrtu

Ba-133

Porovnani vyvoje méfené a modelované aktivity v injektazim vrtu pro nuklid Ba-133 je uvedeno
na Obr. 112. Z ddvodu absence dat z monitorovacich vrtl je opét dosazeno podobnych
modelovacich kfivek pro rliznou kombinaci parametra.
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Obr. 112 Shoda mezi méfenymi a modelovymi vysledky pro riznou kombinaci modelovych parametrd,

vyvoj aktivity v injektaznim vrtu

Cs-134

Porovnani vyvoje méfené a modelované aktivity v injektazim vrtu pro nuklid Cs-134 je uvedeno
na Obr. 113. Z dlvodu absence dat z monitorovacich vrtl je opét dosazeno podobnych
modelovacich kfivek pro rznou kombinaci parametra. Pfi kalibraci matematického modelu
byla vénovana pozornost datum pfiblizné do 500. dne, narUst aktivity po tomto Case je pficitan

ne chovani horninového prostredi, ale nastaveni experimentu.
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Obr. 113 Shoda mezi méfenymi a modelovymi vysledky pro riiznou kombinaci modelovych parametrd,

vyvoj aktivity v injektaznim vrtu
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Pro konkretizaci modelovych parametrd je doporueno nasledné prevrtani horniny kolem
experimentalnich vrtd, ¢imz se snizi stuper volnosti matematickych modeld. Dale u sorbujicich
se nuklidd je tfeba mit ovéfené, Ze vysledné modelové kfivky nejsou zavislé na diskretizaci
oblasti, kdy by zménou diskretizace oblasti bylo dosazeno jinych modelovych kfivek pfi
stejnych materialovych parametrech (Obr. 84).

6.7 Inverzni model MT3D a vyhodnoceni PROGEO

Reseni tlohy 9C na pracovisti PROGEO nebylo ptivodné planovano. Motivaci pro Feseni tlohy
9C nad ramec objemu praci realizovanych v projektu Transport 4 bylo nékolik:

1) detailngjsi seznameni se srealizaci a vysledky experimentu TDE, analyza
instrumentace a chyb pfi provadéni experimentu, analyza méfenych dat — experiment
ma souvislost s realizovanymi podobnymi projekty spolufeSitele PROGEO (PAMIRE,
Transport 1, Puklinova konektivita),

2) aplikace programu MT3DMS na simulaci Cisté difuzni ulohy, moznosti vyuziti, analyza
chovani softwaru a vypocetnich solverd,

3) aplikace heterogennich vlastnosti horninové matrice ve vétsim méfitku — zadani
mikrokonektivity dle metodiky pouzité pfi simulaci laboratornich difuznich experiment(
v projektu Transport 1 (vyuziti mikrosnimkd C14-PMMA) a vliv na vysledky simulace,

4) kalibrace (fitovani) méfenych dat a modelové zhodnoceni jednoho vybraného
stopovace - HTO (velmi podobné méfené aktivity v pozorovacich vrtech byly nicméné
méreny pro oba nesorbentni stopovace HTO a CI-36).

Poznamky a komentafe k provedeni a vysledkim experimentu ziskané analyzou zadavaci
dokumentace ulohy 9C a dodanych naméfenych vysledkl — pfi realizaci experimentu doslo
k nékolika relativné vyznamnym a problematickym udalostem, které velmi pravdépodobné
ovlivnily pribéh a vysledky experimentu a komplikuji tak modelovaci prace:

e prvnim problémem byl unik zhruba 40 ml roztoku z injektazniho vrtu PP326 v ¢ase 60
az 90 dni od zahajeni experimentu a skokovy pokles zdrojové aktivity vSech stopovacui
0 15 % (uniklé mnozstvi roztoku bylo doplnéno ,Cistou“ vodou),

e Unik roztoku byl doprovazen poklesem a uplnym ,rozhozenim* tlakovych pomérd mezi
vrty po zbytek experimentu — pomérné vyznamny je tlakovy rozdil mezi
,hepovedenymi“ propojenymi vrty PP321/PP322 a nejblizSim vrtem PP324 (vzdaleny
cca 10cm), respektive i ostatnimi experimentalnimi vrty PP326 a PP327 -
tlak v PP321/PP322 je o 100 kPa vy388i nez v ostatnich vrtech (!), pfesto
v prezentacich ani pfedanych datech se tomuto rozdilu nevénuje zadna pozornost (je
vénovana pouze vyrazné mensim tlakovym rozdiliim mezi trojici testovanych vrta). Viiv
téchto tlakovych gradientd na prabéh experimentu je samoziejmé& neznamy, Cisté
teoreticky zde ale vychazi pro hydraulickou vodivost horninové matrice 102 m-st a
porovitost 0,005 advektivni rychlost proudéni stopovace v fadu desitek centimetrd za
rok (!) ve sméru proti difuznimu Sifeni stopovace,

e doporuceni pro pfipadné podobné experimenty realizované v PVP Bukov — z pohledu
instrumentace a vySe zminénych nejasnosti tykajicich se tlakovych rozdill se jevi
mnohem vyhodnéjsi situovat vrty do kfize se stfedovym zdrojovym vrtem,

e experimentalni problémy se nevyhnuly ani pozorovacim vrtim PP324 a PP327 —
problémy s tlaky, cirkulaci, hadi¢kami atd. — reprezentativni pranikové kfivky byly
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ziskany az od Casu zhruba 1000 dni pro PP324 (po uplné reinstalaci testovaného
useku) a 700 dni pro PP327,

i pfes experimentalni problémy méfena data celkem jednoznalné ukazuji pomérné
rychly pfichod stopovacu HTO a CI-36 do pozorovacich vrtli — cca 300 dni do PP324
(blizsi vrt; 12 cm) a 400 dni do PP327 (15 cm),

pomérné zajimavé a nelekané vychazi porovnani prabéhu pranikovych kfivek
relativnich aktivit HTO a CI-36 v pozorovacich vrtech (viz Obr. 114) — linearni prabéh
pravdépodobné signalizuje jiz ustaleny tok mezi zdrojovym a pozorovacimi vrty,
efektivni difuzni koeficient reprezentovany sklonem pranikové kfivky pak dokonce
naznacuje nizsi hodnotu pro HTO nez CI-36 (1),

velmi nizké relativni aktivity HTO a CI-36 v pozorovacich vrtech (o 5 Fadl nizsi nez ve
zdrojovém vrtu) velmi dobfe koreluji s prakticky nulovym poklesem CI-36 ve zdrojovém
vrtu. Nejednoznacny (a problematicky z pohledu stanoveni celkové bilance) je nicméné
vysoky pokles aktivity HTO ve zdrojovém vrtu o 70%, ktery je dale komentovan v &asti
vysledkd modelu.
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Obr. 114 Task 9C — mérené relativni aktivity HTO a CI-36 v pozorovacich vrtech PP324 a PP327

Pfi feSeni transportni ulohy Task 9C byl pouzit program MT3DMS, podobné jako pfi feSeni
ostatnich Uloh Task 9. Uloha je Fe$ena zjednodusené& jednovrstevnym modelem ve 2D

s mode
vyuzita

lovou doménou tvofenou pravouhlou siti vypocetnich bunék 1x1 mm, viz Obr. 115. Je
osova symetrie ulohy a je simulovan pouze Ctvrtkruhovy vyfez horninové matrice

0 poloméru 500 mm. Mocnost modelové vrstvy je 1 m a odpovida testovanému useku vrtu.
Zdrojovy a pozorovaci vrty jsou zadany ,volnou“ puklinou s odpovidajici porovitosti (zhruba
jednotkovou) tak, aby objem vody ve vrtech (celkovy objem v pukliné a hadi¢kach) odpovidal

zadani.

Pro zdrojovy a pozorovaci vrty tak nejsou pfedepsany zadné okrajové podminky, ale

jsou definovany pouze pocate¢ni hodnoty aktivity ve zdrojovém objemu (dle aktivit v roztoku)
a nulové pocatecni aktivity v horninové matrici a pozorovacich vrtech.
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Obr. 115 Tack 9C — MT3DMS - diskretizace modelové domény — vievo cely model o velikosti
500x500 mm, vpravo vyfez s vyznacenou vypocetni siti modelovych bunék 1x1 mm

Uloha 9C byla fe$ena jako ¢gist& difuzni (nulovy hydraulicky gradient, nulova sorpce)
s radioaktivni pfeménou s polo¢asem rozpadu HTO 12,3 let. Hodnoty porovitosti a pérového
difuzniho koeficientu byly kalibrovany v prabéhu simulaci tak, aby bylo dosazeno pfiméfené
shody mezi méfenymi a modelovymi pranikovymi kfivkami. V modelech byly zadany
homogenni (stejné) hodnoty transportnich parametrd v celém prostoru horninové matrice.
V omezeném dosahu 1 mm od stény vrtu byla uvaZzovana porusena zéna (BDZ) s mirné
vyS8Simi hodnotami parametrt (velikost dosahu 1 mm byla zadana na zakladé zkuSenosti
vzajemné vzdalenosti vrtd 10-15 cm nepfedpokladame vyraznéjSi vliv BDZ na transport
nesorbentnich stopovac¢l HTO a CI-36 (ma ale vyznam u sorbujicich se Na-22, Cs-134 a Ba-
133).

Uloha byla nakonec fe$ena celkem ve 3 variantach, protoze se pro HTO nepodafilo
nakalibrovat zaroven kfivku v injektaznim vrtu a v pozorovacim vrtu (vrtech):

1) varianta kalibrace aktivity v injektdZnim vrtu PP326 — porovnani modelovych a
mérenych prinikovych kfivek v injektaznim vrtu i v pozorovacich vrtech je vykresleno
v Obr. 116. Kalibrované hodnoty parametrt horninové matrice jsou:

e porovitost (n) — 0,009 — hodnota pomérné dobfe odpovida méfené porovitosti
na vzorcich a hodnotam zadavanym ostatnimi spolufesiteli,

e porovy difuzni koeficient (Dp) — 4,63-101* m?-s — efektivni difuzni koeficient
(Dest = Dp + n) 4,17-1012 m?-s! opét odpovida méfenym hodnotam a vyslednym
hodnotam u ostatnich FesitelQ.

Z grafu je patrna velmi dobra shoda prubéhu aktivity v injektaznim vrtu, naopak velmi
problematicka je ale méfena a modelova aktivita v pozorovacich vrtech. Modelové
hodnoty sice sleduji trend méfenych hodnot, jsou ale vyneseny na vedlejSi ose a jsou
o 3 rfady vyssi nez mérené (!). Problém je zde predevSim z pohledu bilance aktivity
HTO — vysoky pokles v injektaznim vrtu za méfené obdobi 1500 dni (o 70%, respektive
55% po odecteni uniku 15%) a prakticky nulovou aktivitu v pozorovacich vrtech nelze
jednoduse vysvétlit pouze mnozstvim HTO v pérovém prostoru horninové matrice.
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2)

3)

varianta kalibrace aktivity v pozorovacich vrtech PP324 a PP327 — porovnani
modelovych a mérenych pranikovych kfivek v injektaznim vrtu i v pozorovacich vrtech
je vykresleno v Obr. 117. Kalibrované hodnoty parametrt horninové matrice jsou:
e porovitost (n) — 0,000003 — extrémné nizka kalibrovana hodnota o vice nez 3
fady nizsi (!) nez mérena,
e porovy difuzni koeficient (Dp) — 7,5-10 m?-s? — srovnatelna hodnota jako

v pfedchozi varianté, nicméné efektivni difuzni koeficient (Dewt = Dp - n)

2,3:10®* m2-st o 3 fady nizsi dany nizkou poérovitosti. Hodnota v fadu 10-1°

nicméné odpovida hodnoté stanovené analytickym vypoctem v ¢asti 6.8.
Z grafu je patrna velmi dobra shoda prubéhu aktivity v obou pozorovacich vrtech
PP324 i PP327 (vzhledem k téméf stejnym méfenym relativnim aktivitam HTO a CI-36
plati uvedené kalibrované hodnoty pro oba stopovace). S velmi nizkou hodnotou
aktivity v pozorovacich vrtech souvisi modelovy velmi nizky pokles aktivity ve
zdrojovém vrtu, ktery sice neodpovida méfenému poklesu aktivity HTO, ale velmi dobfe
odpovida minimalnimu poklesu méfrené aktivity CI-36.
Pribéh CI-36 Ize tedy pomérné dobfe simulovat v injektaznim i pozorovacich vrtech
pomoci nizké hodnoty poérovitosti. Otazkou je, jak modelové vysvétlit nepomér mezi
nizkou aktivitou HTO v pozorovacich vrtech a vysokym poklesem aktivity ve zdrojovém
vrtu (pfipadné zda se nejedna o chybu méfeni, vliv tlakovych rozdild mezi vrty a
advektivni proudéni apod.).
varianta s mikroporozitou — pfi hledani vysvétleni nejasnosti v méfenych hodnotach
HTO byla simulovana varianta s heterogennim rozloZzeni mikropérovitosti horninové
matrice dle snimku ziskané metodou C14-PMMA. Tato varianta byla pouze testovaci,
skuteény snimek z dané lokality pro takto velkou modelovou doménu (0,5 m) nebyl
k dispozici, pouzit byl upraveny mikrosnimek zpracovavany v ramci feSeni dil¢iho
projektu Transport 1, viz Obr. 118. Cilem bylo ovéfit, zda by se dal pribéh aktivity HTO
vysvétlit heterogenitami v prostfedi horninové matrice. Model v této varianté nebyl
kalibrovan, nicméné vysledky simulaci poukazaly na velmi podobné zavéry, jako
v pfedchozich dvou variantach s homogennim rozloZzenim pérovitosti — u stopovace
HTO Ize kalibrovat model bud na hodnoty z injektazniho vrtu, nebo na hodnoty
z pozorovacich vrtl, bohuzel ne sou€asné. Prestoze jsou v této varianté vlastnosti
horninové matrice mezi jednotlivymi vrty zadany s vysokou mirou heterogenity, ma
celkové ,chovani“ takto zadané domény na vzdalenost mezi vrty 11-15 cm viceméné
homogenni charakter.
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Obr. 116 Task 9C — simulace HTO v MT3DMS - varianta kalibrace aktivity v injektaznim vrtu PP326.
Vlevo porovnani mérené a modelové prinikoveé krivky v injektaznim vrtu, vpravo v pozorovacich vrtech.
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Obr. 117 Task 9C — simulace HTO v MT3DMS — varianta kalibrace aktivity v pozorovacich vrtech PP324
a PP327. Vievo porovnani méfené a modelové prunikové kfivky v injektaznim vrtu, vpravo
Vv pozorovacich vrtech.
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Obr. 118 Task 9C — heterogenni pérovitost zadana na zakladé mikrosnimku horninové matrice

6.8 Zjednodusené analytické resSeni (TUL)

Vzhledem k tomu, Ze prabéh méfrené koncentrace v detek&nich vrtech je v pomérné dlouhém
useku linearni (Obr. 119), Ize to interpretovat jako konstantni tok latky do vrtu. Tedy je mozné
uvazovat tento stav jako kvazi-ustalené pole koncentrace mezi zdrojovym a detekénim vrtem,
pfi zjednoduSeni geometrie do radialni symetrie (fedéni v detekénim vrtu rozloZzené do celého
obvodu) a predpokladu neménné koncentrace v zdrojovém a cilovém vrtu (coz pfi danych
objemech rezervoard a v pfiméfené kratkém Casovém useku plati). Pro tok v segmentu
odpovidajicim rozméraim detek&niho vrtu plati

0 dD €1 —C
c=9¢ °Inry/ry

coz musi byt zaroven v souladu s bilanci v monitorovacim vrtu, tj. rychlosti narustu
koncentrace, nasledovné

de _ Q.
dt vV

Sklony kfivek jsou znazornény na Obr. 119 a Ciselné uvedeny v Tab. 39. Na zakladé prvniho
vztahu je pak uréen odpovidajici efektivni difuzni koeficient (dalsi sloupce Tab. 39). Je zfejmé,
Ze hodnota je nerealisticky nizka. Jinak ale nelze pomaly narlst vysvétlit, bez existence
alespori €asti objemu takto Fadové nizkym koeficientem. Zaroverni ale tato hodnota
nekoresponduje s rychlosti poklesu ve zdrojovém vrtu (pfi velmi nizkém De by k poklesu
prakticky nedoslo), tedy Ize oCekavat, ze Cast zasazené horninové matrice bude mit hodnotu
blizkou predikované, ale kromé toho bude nékde v sledovaném prostoru existovat bariéra s o
nékolik Fadd niz§im koeficientem.
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Obr. 119 Ovéreni predpokladu linearniho rustu koncentrace a souvisejiciho konstantniho toku hmoty.

Tab. 39 Vysledky analytického reseni a interpretace rychlosti toku mezi vrty.

dc/dt méreni D. fit analyticky D. s korekci poklesu

[1/s] [m?/s] injektdzni vrt [m?/s]
vrt324 2,14E-13 4,7E-16 9,4E-16
vrt327 1,19E-13 2,55E-16 4,6E-16

6.9 Alternativni vyhodnoceni (FJFI)

Casovy priibé&h relativnich koncentraci v PP324 je nemonoténni, po vyméné vody v &ase okolo
1000 dnU je narust koncentrace v ¢ase linearni. Pro analyzu a interpretaci tohoto pribéhu bylo
provedeno na FJFI nékolik vypoctd za pomoci 2D modelu vytvofeném v GoldSim.

Na zakladé pilotnich vypoctl bylo zji§téno, Ze neni mozné 2D modelem sou€asné popsat data
nameéfené v injek&nim vrtu (PP326) a pozorovacich vrtech (PP324 a PP327). Proto jsme pro
vypocCet Casovych pribéhd v PP324 pouzili jako hraniéni podminky v PP326 naméfené
koncentrace v injekénim vrtu. Konkrétné jsme do modelu zavedli element GoldSim Lookup
Table pomoci kterého jsme v kazdém kroku interpolovali koncentraci v elementech Cell
Pathway, které reprezentovaly PP326. ProtoZe 2D model je homogenni, hledali jsme optimalni
hodnoty De pro kazdy z pozorovacich vrtu zvlast.

Na Obr. 120 je srovnani ¢asovych prabéht koncentraci v PP324, ¢erna plna ¢ara odpovida
detekovanym datim, &ervena Cara pak vypoétenym hodnotam pro model bez okrajové
podminky v PP324. Simulace byla ziskana pro D.=4,35E-14 m?/s, coz je o fad nizsi, nez bylo
oCekavano (porosita 0,0094). V ¢asovém intervalu do vymény vody, tj. do cca 1000 dnu, byla
detekovana koncentrace vy$si, po vyméné je naopak simulovany narlst prudsi. Lze oCekavat,
Ze vétSi koncentrace v prvnim intervalu vedla na difuzi z pozorovaciho vrtu PP324 do matrice,
coz nasledné muze ovlivnit difuzni tok do PP324 po vymeéné, tj. po 1000 dnech. Abychom tuto
hypotézu ovérili, sestavili jsme alternativni model, ktery mél na €asovém intervalu 1-1000 dnt
v PP324 hrani¢ni podminku na zakladé detekovanych dat (Cervena Cerchovana ¢ara na Obr.
120). Vysledky simulace ukazuiji, Ze vliv okrajové podminky nema pozorovatelny vliv na pribéh
narustu koncentrace v PP324 po ¢ase vyméné.
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Obr. 120 Srovnani asovych pribéhu koncentraci v PP324 pro model s PP324 bez hranicni podminky.

6.10Zaveéry

Transportni tloha feSena v ramci Task 9C je z pohledu modelovani dilezita svou vazbou na
probihajici in-situ difuzni experiment TDE (projekt REPRO). Simulace ulohy, kde jsou
k dispozici konkrétni méfena data, je vzdy vhodnéjSi pro komplexni ovéfeni metodiky
modelovacich postupu, analyzu, zpracovani a vyhodnoceni vstupnich a vystupnich dat, nez
simulace hypotetické ulohy (pouze se vstupnimi transportnimi parametry, napf. Task 9D).
Zajimavy je jiz samotny experiment, protoze z néj Ize Cerpat zkuSenosti pro pfipadny navrh
vlastnich transportnich experiment(, napf. v podzemni laboratofi Bukov.
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Poduloha 9D ma za cil extrapolaci modell a vysledkl z méfitka in-situ experimentt do méfitka
a podminek uvazovanych v bezpeCnostni analyze (safety assessment, SA). Konfigurace
modelu vychazi z podulohy 9A a v dil€ich variantach jsou postupné pfidavany vlastnosti a jevy
dulezité pfi realné SA. V pavodnim planu vydaném GWFTS byly prezentovany zakladni
myslenky Ctyf variant, nakonec byly realizovany dvé, 9D-1 a 9D-2, jak ¢eskymi tymy, autory
této zpravy, tak v projektu jako celku.

Z duvodu omezeného zapojeni dalSich tymi GWFTS do 9D nebylo provedeno koordinatorem
porovnani, které by bylo mozné zahrnout do této zpravy. Porovnani je podrobné zpracovano
mezi spoluautorskymi tymy této zpravy.

7.1 Shrnuti zadani a dat

Uloha je postavena na syntetické zjednodu$ené geometrii (Obr. 121), ale s realistickymi
parametry odpovidajicimi podminkam transportu z uloZist¢ na ,rozhrani s biosférou®,
konkrétné s délkou ,pukliny“ 1 km. Uvazovan je transport (advekce a hydrodynamicka
disperze) jednou puklinou, reten¢ni procesy v horninové matrici (difuze, sorpce) a radioaktivni
rozpad. Pravé rozpad je kromé méfitka hlavni zménou proti uloze 9A. Dveé varianty pak rozlisuji
pFipady fiktivnich jednotlivych stopovacl a zjednoduSené rozpadové fady uranu. Zadani je
podrobné dano zpravou (Crawford, 2019).

Vztah uloh v rizném méfitku, in-situ experimentu WPDE (9A) a bezpecénostni analyzy (9D) je
vyjadfen parametry v Tab. 40. Efekt retardace na transport je vyjadien ,F faktorem®, coz je
pomé&r smadeného povrchu pukliny a pratoku vyjadreny v (a/m). Uloha 9D je specifikovana
s hodnotou F faktoru dle studie SR-Site, ktery je cca o dva fady vySSi nez u experimentu
WPDE. PFi¢cna plocha pukliny v WPDE (mezikruzi) je 2,17-10% m?, coz pro ,plo$nou”
konfiguraci ulohy 9D odpovida:

e pfi difuzi do matrice jen na jedné strané pukliny ekvivalentni Sifce pukliny 177 mm a
rozevieni 1,22 mm (pouZzito pro modely TUL a PROGEO s explicitné vyjadfenou
geometrii),

e pfi difuzi do matrice na obou stranach pukliny ekvivalentni Sifce 88 mm a rozevieni
2,44 mm (pouzito pro modely FJFI a uJv, s vyuzitim ,zabudovaného® analytického
feSeni difuze v prvku Pipe v GoldSim).

Zadani nespecifikuje konkrétni zplsob modelovani disperze v pukling, jako vychozi je
navrzena hodnota Pecletova Cdisla Pe=10, coz odpovida pfi standardnim modelu
hydrodynamické disperze a rozméru ulohy podélné disperzivité 100 m.

PFicny rozmér domény matrice rovnéz neni specifikovan — volba kone¢né nebo nekonecné
vzdalenosti je podminéna pouzitym modelem, pfipadna konkrétni vzdalenost je ovéfena ve
vztahu k vzdalenosti praniku ve vysledcich modelu.

Parametry horninové matrice vychazeji z ulohy 9A a uvazovana je hornina VGN jako
dominantni typ v experimentalni sérii REPRO. Konkrétni parametry jsou uvedeny zaroven pro
jednotlivé stopovace pro varianty 9D-1 a 9D-2 v podkapitolach nize. V obou pfipadech je
uvazovana aniontova exkluze, tj. Fadové nizsi efektivni difuzni koeficient a odpovidajici nizsi
Lransportni porozita“ (objem pér dostupny pro ¢astice stopovace).
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Obr. 121 Schéma dulohy transportu s difizi do matrice v méritku odpovidajicim bezpelnostnimu
vypoctu.

Tab. 40 Parametry toku a interakce hornina-matrice pro Task 9D v kontextu Task 9A (WPDE).

WPDE-1 | WPDE-2 | SA Task 9D
q(m¥a) |1,05x102 | 526102 | 3,55x10
v(m/a) | 48,48 24,24 16,36

tw () 0,0393 |0,0786 | 61,12
F(am) |32,14 64,29 5x10%

7.1.1 Krok 9D-1 - fiktivni stopovace

Uloha dle konfigurace uvedené vyse je definovana dle (Crawford, 2019) pro 4 fiktivni
stopovacde (reprezentujici svymi parametry modelové pfipady skuteCnych radionuklidd)
oznacené A-D (Tab. 41) a 4 varianty dalSich parametrd oznacené a-d (Tab. 43). Z téchto
variant byly fakticky uvazovany jen prvni dvé (a) s pulsnim vstupem (tok 1 mol/a) trvani 1000
let a bez rozpadu, (b) kontinualni vstupni tok 1 MBg/a a s rozpadem. Hodnoty toku jsou jen
technické, vzhledem k uvaZované linearité modelu neovliviiuji kvalitativné vysledek.

Stopovace reprezentuji primarné pripady rizné velké sorpce (Tab. 41), zaroven nesorbujici
stopovaC A odpovida aniontu, s parametry uvazovanymi pro chlor v uloze 9A. Dostupna
porozita pro stopovaC A je uvazovana stejné jako dfive v 9A jako 0,000436, nikoli jen podle
poméru hodnot De, jak je komentovano v zadavaci zpravé (Crawford, 2019). Stopovace maji
zaroven v poradi A-D rostouci poloc¢as rozpadu. Hustota horniny byla zadana 2 741 kg/m?.

Jako vystupy jsou pfedepsany normalizované pranikové kfivky (€asovy prubéh hmotnostniho
toku nebo toku aktivity na vystupu normalizovany vstupnim tokem) a pfi¢né profily v poloviné
délky ulohy, v €asech, které jsou pro jednotlivé stopovace rozdilné (Tab. 42). Profil ma byt
urCen jako celkova koncentrace (varianta ,a“) nebo aktivita (varianta ,b“) v bodech profilu
zahrujici rozpusténou i sorbovanou formu. Prace feSiteld v podobé analyzy prvnich verzi
modelu prispély k vybéru uvedenych ¢asl, které jsou vhodnéjsi nez ptuvodné uréené (bylo jiz
zahrnuto v citované revizi zadani).
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Tab. 41 Parametry modelovych stopovacid A-D dle zadani, porozita odpovida relativnimu objemu port
horniny dostupnych pro dany stopovac.

Stopovacd Ka (m3/kg) De (M?/s) Tz () porozita (-)
A (nesorbuijici) 0 5-10% 20 0,000436
B (slabé sorbuijici) 10+ 1,83-1013 1000 0,0065
C (stfedné sorbujici) | 103 1,83-1013 10000 0,0065
D (silné sorbujici) 0,1 1,83-1013 1000000 0,0065

Tab. 42 Casy pro vystup profilu

Stopovac Cas pro vystup profilu [a]
A (nesorbuijici) 500

B (slabé sorbuijici) 5000

C (stfedné sorbuijici) 50000

D (silné sorbujici) 500000

Tab. 43 Varianty modelu dle zadani (vypocty jsou provedeny pro prvni dvé).

Varianta Rozpad Vstupni okrajova podminka Parametry
La N Puls Konstantni
b’ A Kontinualni Konstantni
,C” N Puls Variabilni
,d” A Kontinualni Variabilni

7.1.2 Krok 9D-2 — rozpadova rada

Druha varianta 9D-2 uvaZuje realné radionuklidy, vzajemné svazané rozpadovou fadou. Pro
potfeby modelové ulohy byla navrhovatelem ulohy zkonstruovana zjednoduSena fada 6
radionuklidi zacinajicich U-238, souvislost s obecnym procesem rozpadl je znazornén na
pfevzatém Obr. 122. PoloCas rozpadu se u produktd postupné zkracuje, takze Ize
predpokladat ustaveni rovhovahy vzniku a zaniku ¢astic.

Zadan je kontinualni pfitok pouze U-238, s tokem aktivity 1 MBqg/a (opét jde jen o technickou
volbu). Radionuklidim jsou pfifazeny transportni parametry dle Tab. 44.

Jako vystup jsou opét pozadovany pranikové kfivky toku aktivity jednotlivych stopovaci
normalizované vstupnim tokem U-238 a pfi¢né profily, vyhodnocené v poloviné délky modelu
v Case 100 ka.
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1

stable Pb-206

Obr. 122 Odvozeni zjednoduSené rozpadové fady (pfevzato z Crawford,2019).

Tab. 44 Zadané parametry uvazovanych radionuklidd (dle (Crawford, 2019), kde je také vysvétlen plvod

dat).
Nuklid Dominantni Kq (m3/kg) De (M?/s) ty, (@)
specie

U-238 CazU02(C0O3)3 8,0x1072 1,83x10%3 4,47x10°
U-234 Ca,U0,(CO3)3 8,0x1072 1,83x10%3 2,45x10°
Th-230 Th(OH)2(CO3)> | 8 5x1015 7,54x10*
Ra-226 Ra?* 6,0x107? 1,83x10% 1,6x10°
Pb-210 PbCI* 2 1,83x10 2,22x10!
P0-210 POO(OH); 2 1,83x1013 3,79x101
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7.2 Reseni Flow123d (TUL)

Koncept modelu je zalozen na kombinaci 1D pukliny a 2D horninové matrice. Mysleny treti
rozmér horninové matrice (vstup Flow123d) je roven 0,177 m, coz zajiStuje korektni hodnotu
smaceného povrchu (dle zadavaci dokumentace). Prato¢na plocha pukliny je 217 mm?, coz
odpovida rozevieni 1,226 mm.

Délka pukliny je 1000 m, mocnost horninové matrice 1 m (10 m v nékterych vypoctech).
Horninova matrice je rozdélena do vrstev o rizné mocnosti. Nejtenci vrstva je nejblize puklinég,
smérem od ni mocnost vrstev roste. Toto bylo zavedeno s cilem zajistit jemné;jsi diskretizaci
v blizkosti rozhrani puklina/hornina.

Hydraulicka vodivost v puklingé byla spoétena z kubického zakona. Hydraulicka vodivost
v horninové matrici byla spoétena ze znamé hodnoty permeability (pfevzaté ze zadavaci
dokumentace Tasku 9A). Parametry a okrajové podminky proudéni jsou shrnuty v Tab. 45.
Z tabulky je patrné, zZe vysledna rychlost (tok) v pukliné odpovida hodnotam uvedenym
v zadavaci dokumentaci.

7.2.1 Uloha 9D-1

Parametry modelu transportu jsou pouzity dle Tab. 41 a dalSi parametry specifické pro model
Flow123d jsou shrnuty v Tab. 45 a Tab. 46 (navic rozliSena puklina a matrice). Okrajovou
podminkou transportu byl konstantni hmotnostni tok 1 kg/rok na vtoku do pukliny, coZ na
normalizované prunikové kfivky nema vliv a pro pfi¢né profily byl pouzit pfepocet pfes mérnou
aktivitu na ekvivalent toku dle zadani.

Tab. 45 Task9D — Flow123d — parametry a OKP modelu proudéni

Hydraulicka vodivost v pukliné 39,447e6 m/a
Hydraulicka vodivost v horniné 3,096e-5 m/a
OKP “vtok” Celkovy tok 16,36 m/a
OKP “odtok” Dirichlet ® =0 m
OKP “zbytek” Homogenni Neumannova (nulovy tok)
Tok/rychlost 3,55e-3 m/a ~ 16,36 m/a

Tab. 46 Task9D — Flow123d — parametry modelu transportu

Horninova matrice Puklina
Porozita 0,0065 (4,3637e-4 pro stopovac A) 1
Podélna disperzivita Om 100 m
PFiCna disperzivita Om 10 m

Vysledky simulaci transportu ve formé normalizovanych prunikovych kfivek a koncentracnich
profill ve stanovenych Casech v linii kolmé na puklinu v poloviné jeji délky jsou soucasti
vzajemného srovnani v kapitole 7.6.
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7.2.2 Uloha 9D-2

Parametry modelu transportu jsou shrnuty v Tab. 44. Vysledky simulaci transportu ve formé
normalizovanych prunikovych kfivek jsou soucasti vzajemného srovnani v kapitole 7.6.

Prinikové kfivky nejsilngji sorbujicich &lenl rozpadové fady jsou vyrazné odliSné od
pranikovych kfivek ostatnich feSiteld. Vylu€ovaci metodou jsme urcili, Ze je to dusledek
prostorové diskretizace horninové matrice v blizkosti rozhrani puklina/hornina.

7.3 Varianty feseni FJFI

Uloha 9D byla na FJFI chapana jako uloha, kterd& méla aplikovat vysledky ziskané
z modelovani in-situ experimentl analyzovanych v pfedeslych ulohach na feSeni transportni
ulohy odpovidajici scénafi a méfitkim typickym pro bezpecnostni analyzy. V souladu se
zadavaci dokumentaci jsme jako uvodni model uvazovali model zidealizované pukliny ve tvaru
rovinnych desek ohraniCenych z obou stran homogenni izotropni horninovou matrici
neomezené tloustky (Obr. 123).

\ }?‘f&%ﬁ% f

WA/
R TR T

Obr. 123 Schéma transportu v zidealizované pukliné s rozevienim 2b; modré Sipky oznaluji smér
advektivniho toku, oranzové Sipky difuzi do matrice, c(z,t) oznacuje koncentraci radionuklidu v proudici
vodé, c¢’(x,z,t) koncentraci v pérové vodé horninové matrice.

7.3.1 Analytické reSeni

Transport radionuklid(l v této zidealizované pukliné je mozné popsat pomoci dvou soubort
parcialnich diferencialnich rovnic (Sudicky et al. 1982). Prvni soubor rovnic popisuje advektivni
tranport podél pukliny ve sméru osy z

9 | 00 _padal

et UG b e =T =0 (7.1)
dcy, ac, €Dy, dcy
— +v—+ A — A1 Cpy ————— =0,0<z< o
at aZ nti n—-1*n-1 b ax b

kde x,z jsou prostorové proménné, t Casova proména, c; = c;(z,t) je koncentrace i-tého
radionuklidu (i € [1,n]) ve vodném prostfedi pukliny, ¢’; = ¢’;(x,z,t) je koncentrace i-tého
radionuklidu v pérové vodé horninové matrice, v je rychlost proudéni v pukling, 1; rozpadova
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konstanta i-tého radionuklidu, ¢ je porozita horninové matrice, 2b je rozevieni pukliny, D,,; =
tD,, ; je difuzni koeficient i-tého radionuklidu v pérech, 7 je tvarovy/geometricky faktor, D, ; je
difuzniho koeficientu i-tého radionuklidu ve vodé.

Druhy soubor rovnic popisuje difuzi a sorpci v horninové matrici v kolméme sméru, ve sméru
osy X

d¢’y _ Dpa 93¢,

ot R, 0x? + /11C'1 =0 (72)
0’y Dpn 9%c'y Rp—1n-1C"n—1
R o) + ——— =0, < x < o,
at R, oxz & ‘mn R, x

kde R; = 1+ (pa/eKy;) je retardaéni koeficient i-tého radionuklidu, p, je objemova hmotnost
materialu, K;; je rovnovazny distribucni koeficient i-tého radionuklidu.

Byly uvazovany nasledujici pocatecni a okrajové podminky
¢i(z,0) =0, ¢;(0,£) = ¢,,;6(¢) (7.3)
¢i'(x,2,0) =0, ¢;'(b,z,t) = ci(z,t),¢c;"(o0,2,0) = 0.

Analytické fedeni této transportni ulohy pro koncentraci c¢; prvniho radionuklidu rozpadoveé
fady lze zapsat ve tvaru (Sudicky et al. 1982)

(y12)*
c1(z,t) =0(t —T)co 1 _27.[1);;;3/2 exp (_ yﬁ —Ah t) (7.4)
VA €./R{D
ree %, =S
v bv

kde 6(t) oznacduje Heavisideovu skokovou funkci (6(t) = 0,prot <0; 6(t) = 1prot > 1). Pro
dalsi ¢leny rozpadové fady neni mozné vyjadrit, v dusledku slozitosti vypocltu inverzni
Laplaceovy transformace, explicitné zavislost c; naz a t.

Vztah (7.4) pro ¢, jsme vyuzili pro validaci modelu v GS, konkrétné jsme feSili transportni ulohy
pro Ctyfi fiktivni radionuklidy. Vztah (7.4) popisuje €asovou zavislost koncentrace na konci
pukliny jako odpovéd na Diraclv jednotkovy impuls (pocate¢ni a okrajova podminka 7.3).
Abychom vypoditali odezvu pro pulsni tok po dobu 1000 let, v MATLAB® (R2016b) jsme
vytvofili funkci, ktera nejdfive spocitala rovnici (7.4) pro zadané transportni parametry a potom
spocitala konvoluci (MATLAB funkce conv) s obdélnikovou funkci

U(t)—{ 1;pro0 <t <1000,
~ |0;pro t < 0,anebot = 1000.

Analytické feSeni jsme dale pouzili pfi navrhu daldiho rozSifeni modelu transportu v ramci
ulohy 9D. V (Barten, 1996) bylo ukazano, Ze transport systémem puklin spojenych za sebou
(v sérii) je mozné také popsat rovnici (7.4), ve které parametry T a y; jsou dany jako soucet
parametrl dil€ich puklin. Proto si myslime, Ze heterogenni povaha sité puklin by méla byt

propojenych paralelnich cest.
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7.3.2 Model v GoldSim

Na Obr. 124 je znazornéno schéma modelu ulohy 9D v GoldSim. Transportni ¢ast modelu se
sklada z péti komponent. Komponenta Selector (FInjection) slouzi k zadani cCasové
omezeného pulsniho toku, dvé komponenty Pipe pathway (Pipe1 a Pipe2), pfedstavuji puklinu
s horninovou matrici, komponenta Container (Matrix Diffussion) obsahuje planarni sit 98x1
Cell pathway a slouzi k vypoctu pfiénych profild koncentraci radionuklidd v horninové matrici
v poloviné délky pukliny. Komponenta Pipe pathway obsahuje jako vystup koncentraci
radionuklid ve vodé na konci pukliny, neumozriuje explicitné vypocitat koncentraéni profil
v horninové matrici. Proto jsme rozdélili puklinu na dvé stejné dlouhé €asti a koncentraci na
vystupu prvni komponenty Pipe pathway (Pipe1) jsme pouzili jako okrajovou podminku pro sit
Cell pathway. Abychom mohli zaroven pouzit model pro nesorbujici a sorbuijici radionuklidy,
zvolili jsme pro vypocet koncentracniho profilu sit 98 elementt Cell pathway na intervalu (0,10)
[m] s neekvidistantni krokem, zvétSujicim se od pukliny smérem do matrice. Celkem jsme
vytvofili dva modely v GoldSim, prvni umozrfiuje feSit transportni Ulohu pro Ctyfi fiktivni
radionuklidy, druhy model umoziiuje fesit ulohu pro uran-radiovou (4n+2) rozpadovou fadu.

Obr. 124 Schéma transportni ¢asti modelu ulohy 9D v GoldSim.

7.4 Reseni Goldsim (UJV)

Pro FeSeni Ulohy Task9D na pracovisti UJV Rez, a. s. byl pouzit po&itadovy program GoldSim
ve verzi 12.0. Horninové prostiedi je uvazovano jako homogenni, jeho viastnosti jako izotropni.
Pro feSeni ulohy byla pouzita komponenta Pipe pathway, puklina o rozmérech 1000 m x 0,088
m x 0,00244 m (délka x Sifka x transportni rozevfeni) byla simulovana jako celek (Obr. 125).
Puklina je simulovana jako volna, bez mineralni vypiné. V pukliné byla uvazovana disperze
10% z méfitka ulohy.
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Obr. 125 Zpusob simulace pukliny v programu GoldSim, schéma matematického modelu
V pukliné jsou simulovany nasledujici procesy:

- Advektivni transport

- Podélna disperze

- Difuze do horninové matrice (vyména mezi mobilni a imobilni zénou)
- Sorpce

- U vybranych stopovac radioaktivni rozpad

Vstup byl simulovan dvéma zpUsoby, jednak jako pulz trvajici 1000 let a dale jako konstantni
vstup trvajici po celou dobu simulace. V pukliné byl uvazovan pritok podzemni vody o hodnoté
0,00355 m3/rok, viz Tab. 40. Parametry transportnino modelu byly prevzaty ze zadavaci
dokumentace a jsou uvedeny v Tab. 41.

Uloha Task 9D-2 navazuje na Ulohu Task 9D, geometrie modelu, li§i se pouze uvazovany
zdroj, kterym je U-238, pficemz byly simulovany jeho rozpadové produkty dle Obr. 122.
Injektované mnozstvi U-238 bylo 1 Bg/rok. Parametry transportniho modelu byly pfevzaty ze
zadavaci dokumentace a jsou uvedeny v Tab. 44.

7.5 Reseni MT3D (PROGEO)

Na pracovisti PROGEO byla v ramci feSeni Task 9D simulovana vybrana ¢ast uloh:

e Uloha 9D-1 pro stopovace A a C a pro dvé okrajové podminky ,a“ (pulz), ,b“ (konstantni
zdroj s radioaktivni pfeménou),
e Uloha 9D-2 s rozpadovou fadou U-238.

PFi feSeni transportni ulohy Task 9D byly pouzity programy MODFLOW2005 (pro vypocet
proudéni) a MT3DMS, respektive MT3D-USGS (pro vypoclet transportu), stejné jako pfi fedeni
ulohy Task 9A, ze které zadani 9D vychazi. Obdobny je i konceptualni model pouzity pfi FeSeni
9D. Uloha 9D je feSena jednovrstevnym modelem ve 2D prostoru s modelovou doménou
tvofenou pravouhlou siti vypoCetnich bunék, viz Obr. 126. Puklina je zadana v horni fadé
vypocCetnich bunék, tj. je orientovana ve sméru osy x, difuze do horninové matrice je ve sméru
osy y. Délka modelové domény je 1000 m (odpovida délce pukliny), Sitka modelové domény
je 1 m (odpovida mocnosti horninové matrice) a tloustka jednovrstevného modelu je 0,177 m
(odpovida koncepci TUL, kdy je matrice zadana pouze na jedné strané pukliny). Délka
vypodetnich bunék ve sméru pukliny je konstantni 1 m (tj. celkem 1000 sloupc). Sitka prvni
fady vypocCetnich bunék reprezentujicich puklinu je 1,22 mm (odpovida rozevfeni pukliny).
Sitka vypo&etnich bunék reprezentujicich horninovou matrici se ve sméru od pukliny do
horniny postupné zvétSuje z 0,1 mm na 170 mm (celkem 41 fad). Velmi mala Sitka bunék
horninové matrice pfi kontaktu s puklinou byla pouzita na zakladé zkuSenosti z feSeni ulohy
9A, protoze poskytuje presnéjsi vysledky simulace transportu pfedevsSim u sorbujicich se
stopovadi. Casové kroky jsou nastaveny v geometrické Fadé, poéinajice 0,001 roku a
zvétSujici se s kvocientem 1,05, pfi zméné koncentrace na vstupu je krokovani restartovano.
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Obr. 126 Task 9D - diskretizace modelové domény v feSeni PROGEO

Hodnoty prutoku puklinou a transportni parametry horninové matrice (pérovitosti, difuzni
koeficienty, sorpéni koeficienty, poloCas rozpadu) jsou pievzaty ze spoleéného zadani a
shodné s ostatnimi spoluresiteli.

Hlavnim cilem simulace ulohy 9D-1 v programech MODFLOW2005 a MT3DMS bylo ovéfeni
moznosti realizovat tento typ ulohy (kombinace proudéni v pukliné a difuze do horninové
matrice) v programech, které jsou na pracovisti PROGEO dlouhodobé pouzivany a se kterymi
mame velmi dobré zkuSenosti pfi feSeni redlnych hydrogeologickych uloh. Vzhledem
k navaznosti na ulohu 9A, ktera byla na pracovisti PROGEO také feSena, bylo cilem ovéfit
konzistenci vysledk simulace v malém méfitku (uloha 9A s délkou pukliny 1,9 m) a pfi
upscalingu na ulohu v regionalnim meéfitku (byt zjednoduSenou na jednu puklinu; uloha 9D
s délkou pukliny 1000 m).

Motivaci FeSeni ulohy 9D-2 bylo ovéfeni a porovnani vysledkd simulace rozpadové fady
radionuklidu v programu MT3D-USGS - simulace rozpadovych fad je nova funkce pfidana do

neumoznovaly).
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7.6 Porovnani reseni

7.6.1 Uloha 9D-1

Prinikové kfivky pro varianty s pulsnim vstupem jsou zobrazeny jak v linearni ose
koncentrace, tak v logaritmické, aby byl vidét tvar poklesové &asti charakteristicky pro difuzi
do matrice. Pro jednotlivé stopovace A-D jsou grafy na Obr. 127, Obr. 128, Obr. 129, Obr. 130.
V porovnani jsou zahrnuty tfi (B,D) nebo &tyfi (A,C) numerické vypocty, analytické feSeni bez
disperze, pfipadné model bez disperze (B,D), coz umoZzhuje vice dil€ich vyhodnoceni.

Pribéhy jsou ve v§ech pfipadech kvalitativné spravné. Nékteré odchylky se projevi bud u jen
u linearni osy nebo jen u logaritmické osy. Nejvice je patrny efekt hrubé diskretizace Flow123d,
zatimco MT3D na stejném koncepénim modelu se v lepSi mife shoduje s pfedpokladanym
presnéjSim GoldSim. Odchylky trendu u poklesové ¢asti kfivky v logaritmické ose souvisi
s rozdilnou mocnosti matrice u jednotlivych modelt, coz je dolozeno porovnanim v ¢asti 7.7, i
podobnym porovnanim u ulohy 9A.

Posun analytického feSeni proti véem modellim u sorbujicicich stopovadu B,C,D se mUize zdat
prekvapivy, ale tento jev byl pozorovan i u ulohy 9A v ramci citlivosti na disperzi v pukliné.
Efekt disperze je zde rovnéz dolozen porovhanim pres feSeni Flow123d s nulovou disperzi u
stopovacu B a D, kde nastava stejny posun jako u analytického feSeni (projevi se vsak
numerické difuze na rozdilné vySce piku).

Pro varianty s kontinualnim vstupem dojde asymptoticky k ustalenému stavu, vystupy jsou
vykresleny v jedné formé s linearni osou, za vSechny stopovace na Obr. 131. Opét je vidét
efekt disperze u pozice nabéhové ¢asti kfivky vSech numerickych mdoell proti analytickému
feSeni. Jsou vidét mirné rozdily asymptitické hodnoty aktivity, vyrazné&jsi jsou u stopovace A,
kde kazdy ze &tyf modeld dava jinou hodnotu. V tomto pfipadé byl potvrzen dominantni efekt
Casové diskretizace, zfejmé souvisejici se sou¢asnym vypoctem transportu a rozpadu, kdy pro

rychly rozpad se diskretizace projevi vice (¢ast 7.7).

Porovnani profild na Obr. 132 je provedeno pouze pro modely Goldsim (FJFI) a Flow123d
(TUL). Vychozi body profild u pukliny se mirné liSi (v souladu s drobnymi rozdily prinikovych
kfivek) a trendy jsou kvalitativné shodné. U vyseldkd Flow123d je patrna nehladkost kfivek,
coz je ziejmé dano hrubou diskretizaci a efektem interpolace bodu s fadové odliSnymi
hodnotami.
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Obr. 127 Porovnani feSeni 9D-1-a prinikovych krivek ve dvou typech méfitka os pro tracer A ve (4
modely).
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Obr. 128 Porovnani feSeni 9D-1-a prinikovych kfivek ve dvou typech méritka os pro tracer B (3 modely
a varianta bez disperze korespondujici s analytickym feSenim).
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Obr. 129 Porovnani reSeni 9D-1-a prianikovych krivek ve dvou typech méfitka os pro tracer C (4 modely).

158



- . o Nigr s . Evidenéni oznaceni:
= SURAO Testovani transportnich modeld s vyuzitim in-situ
zahraniénich experiment(i — Zavére¢na zprava SURAO TZ 481/2020
0.00035
1.E-02
0.0003
S =
= 0.00025 g 1E04
< ~
c <
2 00002 §
= E
5 £ 1E06
g 0.00015 g
o =
© Q
S oooo1 o
g 1 2
< | S B 1E-08
ooooos ¢  oesSmse. £
'
)
0 L
1.E-10
O+ 1646 2E46 3E+6 4E+6 5E+6 . 1 1Ees R T
time [y] time [y]
D - Goldsim (FIFI) D - Goldsim (UJV) - - - - Analytic FIFI D - Goldsim (FJFI) D - Goldsim (UJV)
D-F123(TUl)  =-=---- D - F123 no disper. - - = - Analytic FJFI D - F123 (TUL)

Obr. 130 Porovnani feSeni 9D-1-a prinikovych kfivek ve dvou typech méfitka os pro tracer D (3 modely
a varianta bez disperze korespondujici s analytickym feSenim).
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Obr. 131 Porovnani feSeni 9D-1-b pranikovych kfivek pro v8echny tracery (A — 4 modely, B — 3 modely,
C — 4 modely, D — 3 modely).
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Obr. 132 Porovnani feseni 9D-1 pricnych profilii dvéma modely (Flow123d a GoldSim — GS) pro
vSechny tracery, vlevo pulsni pritok bez rozpadu (varianta a), vpravo kontinualni pfitok s rozpadem
(varianta b).

7.6.2 Uloha 9D-2

Porovnani prinikovych kfivek je uspofadano tak, Zze nejprve jsou v logaritmickych osach za
delsi gasovy Usek prezentovany dvé zpracovani modelu GoldSim (FJFI a UJV) na Obr. 133 a
na dalSim Obr. 134 pak v linearnich osach za kratSi ¢asovy usek tfi modely mezi sebou:
Goldsim, Flow123d a MT3D. V prvni pfipadé je vidét pfesna shoda az na nepatrnou odchylku
v nabézné hrané kfivky Th (jde o hodnoty fadové mensi nez maximum) a zaroven jsou vidét
fadové odstupy mezi hodnotami aktivit jednotlivych radionuklidd, které nejsou vidét u linearni
osy. Vyseldky Po a Pb jsou identické diky rovnovaze pfi kratkém polo€asu rozpadu a stejnych
transportnich parametrech.

V druhém pfipadé Obr. 134 pak je vidét shoda modelt u U-238, U-234 a Ra, zatimco u zbylych
radionuklidd, Th, Pb a Po je vysledek Flow123d vyrazné jiny — v podobném fadu jako ostatni
radionuklidy, zatimco GoldSim a MT3D se shoduji na cca o dva fady niz8ich hodnotach. To je
pFesnéji kvantifikovano v Tab. 47 hodnotami aktivit v ase 1 Ma, tj. vybranymi body na kfivkach
— tam je vidét, Ze u zminénych tfi radionuklidli, pfipadd s vySSi sorpci, je i pfi Fadové shodé
odchylka modell GoldSim a MT3D zfetelna. Hypotéza sméfuje opét k vlivu diskretizace
v souvislosti s velkou sorpci.

Pro kontrolu bylo provedeno jednak porovnani U-238 s uvazovanym rozpadem proti stopovaci
D bez rozpadu (Obr. 135). Druhé pomocné porovnani je pak uvedeno v nasledujici ¢asti.
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Obr. 133 Porovnani feSeni 9D-2 prinikovych kfivek pro 6 radionuklid( v rozpadové fadé (Pb je graficky
nerozliSitelné od Po) — dva nezavisle zpracované vypocty Goldsim.
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Obr. 134 Porovnani feseni 9D-2 pranikovych kiivek pro 5 radionuklidt v rozpadové fadé (Pb neni
vyneseno, je graficky nerozliitelné od Po) — vypocty 3 riiznymi softwary.
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Obr. 135 Kontrolni porovnani prinikovych krivek 9D-1 (tracer D) a 9D-2 (uran) mezi Flow123d(TUL) a
GoldSim (UJV).

Tab. 47 Porovnani hodnot na prinikové kfivce v ¢ase 1 Ma (aktivita normalizovana vstupni aktivitou U-
238).

U-238 | U-234 | Th-230 | Ra-226 | Pb-210 | Po-210

GoldSim (FJFI) | 0,267 | 0,180 | 0,00179 | 0,213 | 0,00665 | 0,00662

GoldSim (UJV) | 0,270 | 0,182 | 0,00161 | 0,213 | 0,00665 | 0,00662

MT3D-USGS 0,265 | 0,183 | 0,00185 | 0,224 | 0,00777 | 0,00748

Flow123d 0,265 | 0,181 | 0,183 0,180 | 0,180 0,180

7.6.3 Pomocna uloha s jednotnou sorpci

Z duvodu velkych rozdild prinikovych kfivek silngji sorbujicich radionuklidd u 9D-2 a
pozorovaného problematického chovani pfi velké sorpci u pfedchozich uloh byla definovana
pomocna Uloha, liSici se nastavenim jednotného sorpéniho koeficientu Kq = 8,0x102 m3/kg u
vSech radionuklidd v rozpadové fadé. To odpovida parametrdm uranu, ostatni fiktivni
radionuklidy jsou oznaceny ,-alt“. Porovnani prunikovych kfivek je provedeno na Obr. 136, kde
je jiz vidét dobra shoda mezi modely GoldSim a Flow123d, coz potvrzuje zmifiovanou pfi€inu
rozdilu vysledk(d puvodniho 9D-2 zadani. V Tab. 48 jsou dale porovnany konkrétni hodnoty
aktivit na prunikoveé kfivce.
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Obr. 136 Prunikové krivky u pomocného modelu (profily Po a Pb jsou identické s Ra u obou modelu).
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Obr. 137 PFi¢né profily u pomocného modelu (profily Po a Pb jsou identické s Ra u obou modelt).

Profily aktivit v pficném smeéru v horninvé matrici jsou vykresleny na Obr. 137 — shoda Casti
kfivek v blizkosti pukliny je dobra, misto s oddélenim prubéhu kfivek odpovida zméné
diskretizace u Flow123d modelu, coz opét povtrzuje kombinaci diskretizace a velké sorpce
jako hlavni pfi€inu rozdilu.

Tab. 48 Porovnani hodnot na priinikové kfivce v ¢ase 1 Ma (aktivita normalizovana vstupni aktivitou U-
238) pro upravenou ulohu s jednotnou sorpci.

U-238 | U-234 | Th-230 | Ra-226 | Pb-210 | Po-210

GoldSim | 0,267 0,18 0,114 0,132 0,132 0,132

Flow123d | 0,265 0,181 0,119 0,12 0,12 0,12
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7.7 Ovéreni vliva ve vypoctu

Citlivost na prostorovou diskretizaci

Bylo testovano, jak moc jsou prubéhy prunikovych kfivek citlivé na prostorové diskretizaci
modelu (pfedevsim v blizkosti rozhrani puklina/hornina). Za timto u€elem bylo vytvofeno 5
variant vypocetni sité, kdy jednotlivé vrstvy horninové matrice mély rdznou mocnost.
Jednotlivé varianty sité jsou popsany v Tab. 49, kde jednotlivé sloupce udavaji, v jaké hloubce
(vzdalenosti od pukliny) jednotlivé vrstvy konci. Varianta sité oznaCena ,Refined fine* vznikla
ze sité oznacené ,Fine“ tak, ze kazdy jeji trojuhelnikovy element byl rozdélen na 4 trojuhelniky.
Vysledky analyzy jsou znazornény na Obr. 138, Obr. 139, Obr. 140 a Obr. 141 (scénaf 9D-1a:
bez rozpadu, OKP ve formé& 1 000 let trvajiciho pulzu). Je patrné, Ze pro konzervativni
stopovac€ nejsou vysledky na prostoroveé diskretizaci zavislé, s rostouci mirou sorpce je pak
zavislost ¢im dal tim vyraznéjsi. Dochazime tak ke stejnym zavérim jako v pfipadé Tasku 9A,
kde jsme konstatovali, ze v blizkosti rozhrani puklina/hornina je pro silné sorbujici stopovace

tfeba velmi jemna sit.

Tab. 49 Task9D — Flow123d — varianty sité

Oznaceni Vrstval[m] | Vrstva2[m] | Vrstva3[m] | Vrstva4[m] | Vrstva5[m]
sité

.coarse” 0,2 0,4 1 2 10
,Medium* 0,1 0,2 0,5 1 10

,Fine* 0,05 0,1 0,25 0,5 10

.Refined 0,05 0,1 0,25 0,5 10

fine®
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Obr. 138 Task9D - vliv prostorové diskretizace — stopovac A (prubéh relativni koncentrace)
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Obr. 139 Task9D — vliv prostorové diskretizace — stopovac B (pribéh relativni koncentrace)
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Obr. 140 Task9D — vliv prostorové diskretizace — stopovac C (prubéh relativni koncentrace)
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Obr. 141 Task9D - vliv prostorové diskretizace — stopovac D (pribéh relativni koncentrace)

Byla testovana také citlivost na ¢asovou diskretizaci. Bylo zjisténo, Ze predevsim v pocCatku
prodluzovat. Délku Casového kroku je tfeba volit také s ohledem na polo¢as rozpadu
jednotlivych stopovacu, je-li ovSem v daném scénafi s radioaktivnim rozpadem pocitano.

Vliv mocnosti horninové matrice

Bylo testovano, jaky vliv na pranikové kfivky ma mocnost horninové matrice (a tedy
v pfeneseném slova smyslu okrajové podminky nulového hmotnostniho toku pfes vnéjsi
hranici modelu). Simulaéni perioda byla 1e6 let (1e7 pro stopova¢ D). Na Obr. 142 jsou
znazornény normalizované prlnikové kfivky pro kazdy ze stopovacl vzdy pro horninovou
matrici o mocnosti 1 m a 10 m. ,,Zvinénost* pranikovych kfivek pro horninovou matrici s vyS$si
mocnosti je dana v ¢ase proménnym krokem vypoctu. Z obrazku je patrné, ze vliv mocnosti
matrice (blizkosti OKP) je vyznamnéjSi pro konzervativni a malo sorbujici stopovac. Vliv se
projevuje na prubéhu sestupné ¢asti pranikoveé kfivky.
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Obr. 142 Task9D-1a — vliv mocnosti horninové matrice — normalizované prinikové krivky
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Vliv hydrodynamické disperze v pukliné

Byl testovan vliv pfitomnosti hydrodynamické disperze v pukliné na vysledky modelu —
normalizované prunikové kfivky. Testy probéhly na vypocetni siti s horninovou matrici
o0 mocnosti 10 m. Simulaéni perioda byla 1e6 let (1e7 pro stopova¢ D). Na Obr. 143 jsou
znazornény normalizované pranikové kfivky pro kazdy ze stopovacu vzdy s hydrodynamickou
disperzi a bez ni. Z obrazku je patrné, Ze hydrodynamické disperze ma velky vliv pfedevSim
na tvar nabézné hrany prunikové kfivky a také na polohu maxima. Vliv na tvar sestupné hrany
je zanedbatelny.

- / A’\
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e - bz disperze v pukling
=B - bez disperze v pukliné
e C - hez disperze v pukling
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Obr. 143 Task9D-1a — viiv disperze v pukliné — normalizované prinikové krivky
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Reseni projektu pfineslo pokrok v porozuméni retenénim procesdm v mnoha ohledech, a to
zejména plvodu nejistot ve vypoctech, jejichz analog mulze byt soucéasti hodnoceni
bezpecnosti.

V dalSim textu jsou shrnuty konkrétni zavéry hodnotici pouzitelnost a omezeni rGznych
koncepcénich modeld a simulaénich algoritmii a zaroven poznatky vyplyvajici
z experimentalnich dat, které maji obecny pfesah, tj. zejména se vztahuji k prostfedi
krystalickych hornin bez vazby na konkrétni lokalitu.

Mezinarodni spoluprace pfispéla jak formou dostupnosti velkého mnozstvi dat, tak
hodnocenim metodik a vysledkd v SirSim kolektivu, vCetné pfimého porovnani vysledki
vétSiho pocétu modell raznych FeSiteld. Dle pozadavkl zadani bylo dosazeno v potfebné mife
verifikace pouzitych simula¢nich kédl Flow123d a GoldSim pro uvazované jevy transportu
radionuklidd v pomérné rozmanitych konfiguracich a zaroven detekovany kritické situace
vyzadujici pozornost a kontrolu feseni.

8.1 Zhodnoceni modelu

Porovnani vysledkd prediktivnich vypo¢td pfineslo primarné verifikaci simulacnich koda jako
takovych ale i korektniho zpusobu zadani vstupnich dat v rdznych formach transformovanych
z dodanych podkladl. Ovérfeny byly v ramci vSech uloh 9A-9D mezi sebou modely ¢eskych
fesitelt (spolufesitelt dil€iho projektu k némuz se vaze tato zprava). Porovnani mezinarodni
bylo nejsirSi vramci Task 9A, zatimco u ostatnich uUloh nebylo koordinatory provedeno
z duvodu mensiho poctu u€astniku (9D) nebo vétsi variability zpusobu FeSeni a vyhodnoceni
(9B,9C). Porovnani v ramci 9A je pfedmétem vydané zpravy a zaslaného ¢lanku, které jsou
elektronickymi pfilohami (zpravu SKB R-17-10 vydanou SKB ma SURAO rovnéz ve fyzické
podobé). Modely zaloZzené na stejnych fidicich rovnicich a vychozich predpokladech davaly
konzistentni vysledky, dil¢i rozdily byly vysvétleny.

Byt se jednalo o zdanlivé jednoduché ulohy (linearni rovnice, pravidelna geometrie), ukazuje
se, Ze numerické algoritmy se mohou chovat komplikované a nepfedvidatelné. Typické pficiny
znamé v numerické matematice Ize identifikovat i v téchto tlohach: velké kontrasty koeficientl
(projevuje se v pfipadé sorpce nepfimo az v podobé prostorové bilance hmoty), prostorovém
méfitku (dosah pronikani do matrice) a ¢asovém méfitku (rychlost rozpadu versus rychlost
transportu).

Vyhodou vypoctu s prvky Pipe v GoldSim (resp. algoritmu zaloZeného na analytickém feSeni
pFicné difuze do matrice) je eliminace vlivu diskretizace, a tedy obvykle nejpfesnéjsi feSeni, za
cenu omezeni v geometrii oblasti a prostorové nehomogenité — postup nelze pouzit jinak, nez
pro pficny smér z pukliny a za pfedpokladu homogenni matrice (bez BDZ apod.). Nepfesnosti
vlivem diskretizace pfi silné sorbujicich latkach trpi vSechny modely zaloZzené na diskretizaci
(GoldSim-CellNet, Flow123d i MT3D). V pfipadé pravidelné sité (GS-CellNet a MT3D) bylo
snadnéji dosazeno zjemnéni dostateCného pro ,konvergenci® fedeni. Naopak nestrukturovana
sit Flow123d nabizi plnou flexibilitu pfi nepravidelné geometrii, coz byl pfipad experimentu
TDE se tfremi vrty, kde pro GS-CellNet bylo tfeba uvazovat rizna koncepéni zjednoduseni.

Stejné jako u puvodnich vyhodnoceni experimentu LTDE-SD (Nilsson et al, 2010), i
podobnych mimo tento projekt (Havlova et al., 2016) se potvrdilo, Ze méfena data
charakterizujici difuzni transport se sorpci nelze v mnoha pfipadech vysvétlit pouzitim
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standardnich rovnic a laboratorné uréenych koeficientd. Na zakladé dfive navrzeného
konceptu BDZ (zény ovlivnéné vrtanim) byly inverzni modely realizovany v podobé
nehomogenni matrice s riznymi koeficienty v zavislosti na vzdalenosti od stény vrtu. Takto
bylo mozné ve vétsiné pfipadl ziskat vysledky modelu v souladu s méfenim, ovSem s mnoha
omezenimi: Casto je ur€eni nejednoznacné a zaroven ziskané koeficienty a polohy rozhrani
nejsou pfenositelné pro jiné pfipady.

Metodika mikro-DFN rovnéz dokaze uspésné vysvétlit méfena data, a to v principu
mikrostruktury horniny. Omezenim je naopak to, Ze takova data jsou vazana na konkrétni
vzorek a nelze tak se sou€asnymi postupy ziskani a zpracovani vstupnich dat pouzit obecné
pro predikci. Dale neni vyzkouSena metoda pro ,upscaling® do méfitka odpovidajiciho
hodnoceni bezpecnosti. Z realizace projektu tedy vyplyva prostor pro dal$i vyzkum v tomto
sméru.

8.2 Pfinosy spoluprace

Experimentalni dat z podzemnich laboratofi ve Svédsku a Finsku byla v plné mife pfedana
celému mezinarodnimu kolektivu Ucéastnikd coz umoznilo Sirokou diskusi nad intepretaci
procestl jako takovych a nad pouZitelnosti riiznych typti modelil. Pro dali &innost SURAO
z toho vyplyva fada technickych zalezitosti provedeni experimentl (které nejsou pfimo
pfedmétem tohoto ,modelarského” dil¢iho projektu a vyplyvaji pfimo z materiald dostupnych
na portalu GWFTS) a podnétl pro ziskavani transportnich parametr(i jednotlivych radionuklidd
pro potieby hodnoceni bezpelnosti.

Diskuse ve velké mife sméfovaly krozliSeni zajmovych fyzikalnich jevh a artefaktd
experimentu. Zejména pro experiment LTDE-SD (Task 9B) bylo zjiSténo mnoho nesrovnalosti.
Zaroven byly prezentovany i protichudné analogy — pfipady kdy ,rychlé“ pronikani stopovace
v malé koncentraci do vétsi hloubky Ize pozorovat jako realny jev i pfipady napf. kontaminace
vzorku. Ostatni feSitelé Task 9 pracovali s modely za nékterého z obou pfedpokladu a nebylo
dosazeno jednoznacnych zaveérd.

Pro pouziti modell je podstatné zajisténi podminek laboratornich a in-situ méfeni, které
umozni ziskani souvislosti mezi transportnimi parametry v rizném meéfitku, napf. efekt
poruSeni u stény vrtu a od opracovaného povrchu laboratorniho vzorku.

Déale se potvrdila nezbytnost soutasného méfeni koncentrace (aktivity) jak v rezervoaru
injekéniho vrtu (ev. pukliny apod.), tak v samotné horniné (alespori ve fazi rozebirani). Modely
zalozené na jednom typu dat vedou na nejednoznacnou interpretaci a neumoznuji urcit
transportni parametry pfenositelné do jinych podminek. S tim souvisi doporuc€eni FeSitelského
tymu planovat experimenty in-situ vyhradné po zhodnoceni navrzené geometrie prediktivnim
modelem tak, aby bylo mozno v planovaném case trvani experimentu sledovat vyvoj
koncentrace stopovace v monitorovacim vrtu.
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Task 9A Committee of Task 9, June
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5 Task Description 9B-1 Appendix | November 25, 2015 Download (word)
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SD, Vilks et al., 2005
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SD
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core storage, and decay Technical Committee, April
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the Task 9A Evaluation report | Evaluator, December 2 2016 | (Evaluation draft,
word), Download 2
(Figures, pdf),
Download 3
(Compilation dratft,
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February 13, 2019.
31 Task 9C data: Experimental Data delivered by Kersti|Download (xIsx)
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March 8, 2019
32 Updated Task Description for The updated TD is delivered| Download (pdf)
Task 9D1-2. Updated text in the [by James Crawford, May 6,
TD is marked with yellow. 20109.
33 Task 9B data: Updated Data delivered by Kersti|Download (xIsx)
information on core Nilsson and Johan Byegard,
concentrations in LTDE-SD. June 13, 2019
34 Task 9C data: Updated Data delivered by Kersti|Download (xIsx)
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TDE. June 18, 2019
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36 Tentative Task Description for | The tentative TD is delivered | Download (pdf)
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Rn and Ra). James Crawford, July 16,
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39 Template for reporting Task 9C Template for

contributions for the joint
Modelling and Evaluation Task
9C report
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reports, Task 9C joint M & E
report, Task 9C Extension report
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Task 9 Manuscript
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2020
41 On-line gamma measurement Data delivery TDE
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Draft P-17-31 — Task Data delivered by Kersti|Draft SKB P-17-31
descriptions of Task 9C Nilsson, Geosigma, March|Task desriptions
26, 2020 Task 9C (word, 16
MB)
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contributions for the joint
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9D report
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reporting Task 9D
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