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Cilem projektu byla neur€itostni a citlivostni analyza modelu transportu C-14, a pfipadné
dalSich mobilnich radionuklidl, z hlubinného Ulozisté ostatnich radioaktivnich odpad
(nepfijatelnych do pfipovrchovych ulozist) do biosféry. Cilem téchto analyz bylo kvantifikovat
vliv neurcitosti vybranych vstupnich parametr na celkovou neurcitost sledovanych vystupl a
tim identifikovat kritické parametry.

V ramci projektu byl navrzen a v programovém prostiedi GoldSim implementovan 1-D model
transportu C-14. Tento model reprezentuje C-14 obsazené v jednom kontejneru pomoci
jednoho objektu GoldSim (element Source). Tento objekt uvolfiuje C-14 do jednoho idealné
michaného reaktoru (element Cell Pathway), ktery pfedstavuje objem v kontejneru, ktery je
vyplnény vodou. Difuzni transport vyplfiovym materidlem a horninovym prostfedim je v modelu
reprezentovan pomoci 1D sité koneCnych objemu, elementl Cell Pathway, advektivni
transport ve vyplhovém materialu nebyl do modelu zaveden. Rozdil mezi hodnotami
transportnich charakteristik vypliiového materialu a granitu byl v modelu zohlednén slozenim
transportni cesty ze tfi ¢asti. Kazda ¢ast reprezentuje rizny material, pfi¢emz difuzni cesta v
kazdé Casti je reprezentovana vlastni podsiti elementl Cell pathway s volné nastavitelnymi
difuznimi délkami a plochami. Model reprezentuje anorganickou a organickou formu C-14
pomoci dvou specii. Tim vznikl flexibilni model 1D transportu C-14 blizkym polem, ktery
umoziuje studovat Sirokou Skalu transportnich uloh. Model transportu C-14 geosférou jsme
prevzali z referenéniho projektu ulozisté radioaktivnich odpadd. Tento model reprezentuje
geosféru pomoci tfech hydraulickych kolektorl. Tok z pole blizkych interakci do geosféry je
v modelu reprezentovan pomoci konceptu ekvivalentni rychlosti, ktera reprezentuje difizni tok
Z vyplfiového materialu nebo granitu do proudici vody v pukling.

Neurditost sledovanych vystupl modelu a citlivost téchto neurcitosti na hodnoty vstupnich
parametrl byla analyzovana pomoci vybranych metod neurcitostni a citlivostni analyzy.
V prubéhu vyvoje modelu jsme pouzili screeningovou metodu zaloZzenou na intervalové
analyze, v konecné fazi analyzy jsme pouzili metodu zaloZzenou na €etnostnim pfistupu popisu
neurcitosti. Konkrétné byl analyzovan vliv téchto osmi parametru; ¢tyf parametrd zdrojového
Clenu: rychlost louzeni, rozpustnosti, inventare, a objemu volné vody v kontejneru; a &ty
parametrl blizkého pole: Kq vyplfhiového materialu, porozity vyplfiového materialu a granitu
v okoli ukladaci komory, a ekvivalentniho difuzniho toku do proudici vody v pukliné. Studie
ukazaly, Ze z parametrd zdrojového ¢lenu ma nejvétsi vliv pro obé formy C-14 rychlost louzeni
a nasledné inventaf. Pro posouzeni vlivu parametrd blizkého pole je potfeba rozlisit mezi
formami C-14. Rozptyl toku sorbujici anorganické formy C-14 do geosféry je zplsobem
rozptylem hodnot Kg vypliiového materialu. V pfipadé nesorbuijici organické formy C-14 je tok
do geosféry omezen zejména malou porozitou granitu a/nebo difiuznim tokem do proudici vody
vV pukliné.

Jako alternativu jsme implementovali model zohlednujici transport v ¢aste€né saturovaném
prostfedi. Funk&nost implementace jsme ovéfili FfeSenim ulohy, ktera se zabyvala transportem
CH,. Vysledky ukazaly, Ze diky velkym hodnotam difuzivity v plynu a Henryho konstanté
ur€ujici rozdéleni v plynné a kapalné fazi je difuzni tok CHs v plynné formé vyznamny i pro
relativné velké saturace prostredi.
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Tato zprava byla zpracovana v ramci projektu SURAO ,Vyzkumna podpora bezpeénostniho
hodnoceni hlubinného ulozisté“, ktery je soucasti pfipravy hlubinného ulozisté radioaktivnich
odpadt (dale jen HU"). Cilem projektu je ziskat vybrana data, modely, argumenty a dalsi
informace potfebné pro zhodnoceni potencidlnich lokalit pro umisténi HU z hlediska
dlouhodobé 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 SG Geotechnika a.s.; Progeo, s. r. 0.; Chemcomex Praha, a. s. a Centrum
vyzkumu RezZ s. r. 0. o poskytovani vyzkumné podpory hodnoceni dlouhodobé bezpe&nosti

v nasledujicich oblastech:

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

Cilem tohoto dil¢iho projektu Hodnoceni nejistot transportu radionuklidt z hlubinného dlozisté
je provedeni neurcitostni analyzy (UA), citlivostni analyzy (SA) a zhodnoceni vlivu neurcitosti
parametrd ovliviiujicich transport C-14 a pfipadné dalSich mobilnich radionuklid z hlubinného
ulozisté ostatnich radioaktivnich odpadl (RAO), nepfijatelnych do pFipovrchovych ulozist.

2.1 Konceptualni model transportu C-14 polem blizkych interakci

Pfi navrhu konceptualniho modelu jsme vysli z pfedpokladu, ze po selhani obalu vnitfniho
kovového sudu dojde k transportu C-14, ktery bude z hlubinného ulozisté ostatnich RAO
migrovat v kapalné a plynné fazi do geosféry a nasledné i do biosféry. Pfispévek jednotlivych
forem C-14 k celkovému toku bude zaviset na saturaci hostitelského prostfedi vodou,
chemickém sloZeni horniny a podzemni vody, termodynamickych a pfipadné dalSich
podminkach. V prvni fazi implementace modelu jsme se omezili na modelovani transportu
v kapalné fazi a anorganické formy C-14, protoze v této formé se pfedpoklada vétSina C-14.
Uvolnitelnymi formami anorganického uhliku mohou byt uhli¢itany (CO3s*) a hydrogenuhlicitany
(HCOz3), oxid uhli¢ity (CO), a dale elementarni uhlik a karbidy z aktivovanych kovovych
komponent (Heikola 2014; Ochs et al. 2016). Cast uhliku pochazejici z aktivovanych ocelovych
komponent se bude také vyskytovat v organické formé. Podle Ochse et al. (2016) se bude
jednat o jednodu$si slouc€eniny, které mohou byt plynné (napf. CH4 ¢i CHs-CHs) nebo kapalné
(nizkomolekularni organické kyseliny, napf. kyselina mravenci &i kyselina octova). Rychlost
uvolhovani téchto slozek bude zaviset na rychlosti koroze oceli v podminkach hlubinného
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ulozisté. V ulozisti mohou byt pfitomny i jiné typy odpadd (napf. institucionarni odpady)
obsahuijici organicky vazany uhlik. Zména formy uhliku z organické na anorganickou je mozna
za pfitomnosti mikrobialni aktivity, chemicka redukce samotna je vyrazné pomalejsi proces
(Grogan et al. 1992; Neretnieks a Moreno 2014). Produktem mikrobialni degradace za
aerobnich podminek muze byt oxid uhli€ity, za anaerobnich podminek a vy$Siho parcialniho
tlaku vodiku pak metan. V zavislosti na parcialnim tlaku vodiku a kysliku a na mikrobialni
aktivité mohou tyto dvé formy uhliku mezi sebou pfechazet. Do plynné faze se C-14 mlze
dostat ve formé CO., ktery bude ale pravdépodobné silné retardovan v poli blizkych interakci.
DalSim zplisobem pfechodu C-14 do plynné faze je biologicka degradace ulozeného odpadu,
ktera maze vést k produkci metanu CHa, coz by zpusobilo zvySeni transportu C-14 (Heikola
2014). Zohlednéni dvou forem C-14 a model transportu CHs4 v plynné fazi byl do modelu
zacClenén v druhé etapé.

Pro navrzeni konceptu transportniho modelu bylo nutné pfihlédnout k mozZnostem
programoveého prostfedi GoldSim (GoldSim Pro +RT, Desktop Standalone, Verze 11.1.6).
Difuzni transport v GoldSim je mozné implementovat pomoci kone¢né objemového pfistupu;
elementarni objemy jsou v GoldSim prezentovany pomoci elementt Cell pathway. GoldSim je
koncipovan pro praci se siti cel, kiera se sklada z relativné malého poctu elementd Cell
pathway (do tisice). GoldSim proto nelze chapat jako plnohodnotny nastroj pro simulace
transportnich uloh pomoci kone¢né objemového pfistupu, a proto bylo nezbytné do modelu
zavést zjednoduseni, které umoznily snizit potfebny pocet element(i typu Cell pathway.

Jednim z moznych pfistupu k vyznamné redukci poc¢tu potfebnych elementl Cell pathway je
reprezentovat vhodnou ¢ast objemu ukladaného RAO pomoci soustavy homogennich vrstev
vzajemné propojenych difuznim transportem, viz Obr. 1, (Haverkamp et al. 2005). Tento
koncept pfedpoklada, ze na zacatku simulace dojde k uvolnéni veskerého RAO do celého
vnitiniho objemu ukladacich komor. Uspofadani homogennich vrstev na Obr. 1 umoznuje
modelovat 2D ulohy s kulovou nebo valcovou symetrii pomoci 1D sité a tim vyznamné
redukovat pocet potfebnych elementl Cell pathway.

Ackoliv se muze zdat uvolnéni veSkerého RAO na zacatku simulace v konceptu na Obr. 1
dostatecné konzervativnim pfedpokladem, modelovéa homogenizace RAO v ramci velkych
objemd muze vést kzifedéni lokalizovanych zdroja kritickych radionuklidd a tim k
podhodnoceni toku, které zavisi na rozdilu koncentraci. Proto jsme navrhli alternativni
koncept, ktery je zobrazen na Obr. 2. Vtomto konceptu je RAO soustfedéno do jednoho
elementu Source, ktery reprezentuje jeden sud. Po selhani obalu kontejneru dojde k migraci
difuznim transportem do okolniho vyplfiového materialu té ¢asti RAO, ktera je uvolnéna do
volného objemu v kontejneru. Radionuklidy migruji difuzi smérem k puklinam v horninovém
prostiedi. Tento difuzni transport jsme reprezentovali pomoci 1D sité elementl Cell Pathway,
které jsou vzajemné propojeny difuznim transportem. Difuzni plochy a délky mezi sousednimi
elementy Cell pathway jsou nastavitelné. Model tak umozriuje studovat planarni, sférickou,
cylindrickou nebo i obecné&jsi geometrii. Abychom umoznili zohlednit heterogenni povahu
materialovych vlastnosti transportni cesty, je cesta slozena ze ftfi Casti, z nichz kazda
reprezentuje rizny material, pfiCemz difuzni cesta v kazdé Casti je reprezentovana vlastni
podsiti elementd Cell pathway. Na Obr. 3 je zobrazeno schéma implementovaného modelu.
Zluté Sipky oznaduji smér difizniho toku, horni pfemostujici Sipky oznaéuji moznost vynechani
transportu v ¢astech transportni cesty BackFilll a nebo Granit. Tim vznikl flexibilni model
umozniujici fesit Sirokou Skalu transportnich uloh.
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Backfill

Granite

Fracture

Container

Failed container

Backfill1

Backfill2

Granite

Diffusion

Fracture

Advection

Obr. 2 Alternativni konceptualni model zohledriujici vliv lokalizace zdroje. Smér difuze je oznacen hrubé
pfes neporusené sudy. Konceptualni model ovSsem uvaZuje difuzni transport v meziprostoru mezi
neporuSenymi kontejnery.
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Obr. 3 Schéma implementace alternativniho konceptualniho modelu v prostfedi GoldSim.

Model transportu radionuklidi geosférou jsme prevzali z prace (Landa 2012). Tento model
reprezentuje geosféru pomoci tfech hydraulickych kolektort, v GoldSim reprezentovanych
pomoci elementd Pipe, spojenych v sérii (Obr. 4). Hlavnimi vstupnimi parametry tohoto
modelu jsou:

- doba toku podzemni vody od Ulozného prostoru na rozhrani geosféra — biosféra,
- pratok podzemni vody,
- celkoveé zfedéni.

Tyto vstupni parametry jsou pouzZity k vypoctu zakladnich charakteristik elementu Pipe, jako
je plocha, smaéeny obvod a objemovy tok. Pfevodni rovnice je mozno nalézt v (Landa 2012).

(>¢mm— > [>T > > [“

geosphere_deep_pathway geosphere_midle_pathway geosphere_shallow_pathway Sink

&

GeosphereCalculation

Obr. 4 Implementace modelu geosféry v GoldSim.

Tok z pole blizkych interakci do geosféry byl v modelu reprezentovan pomoci konceptu
ekvivalentni rychlosti (Neretnieks et al. 2010). Tato rychlost reprezentuje difuzni tok
Z vyplfiového materialu nebo granitu do proudici vody v pukling.

2.2 Implementace modelu v GoldSim
Na Obr. 5 je zobrazena zakladni struktura implementovaného modelu v GoldSim. Model je

logicky rozdélen na C&tyfi ¢asti pomoci grafickych elementt typu Container. V nasledujicich
podkapitolach bude kazda z téchto Ctyf slozek modelu popsana zvlast.
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Material InputParameters

H——P

ContaminantTransport Results

Obr. 5 Graficka reprezentace zakladni struktury implementovaného modelu v GoldSim.

2.2.1 Vstupni parametry (InputParameters)

Vybrané vstupni parametry modelu jsou do modelu zadany pomoci vstupniho Microsoft Excel
souboru InputParameters.xlIsx, pficemz model implicitné pfedpoklada, Ze vstupni soubor je
umistén ve stejném adresafi jako soubor modelu. Slozka InputParameters obsahuje &tyfi
elementy typu Spreadsheet: FyzikalniParametry, GeometrickeParametry, Flags,
ParametryToku. Elementy FyzikalniParametry a ParametryToku se odkazuji na hodnoty
uvedené v zaloZce PF (Obr. 6), element GeometrickeParametry se odkazuji na zalozku GP
(Obr. 7), a na konec element Flags na stejnojmennou zalozku Flags (Obr. 8).

2.2.2 Materialy (Material)

Slozka Material obsahuje tfi elementy, element Species a dva elementy Fluid (ID v modelu
Water a Gas). V prvni verzi implementace modelu element Species reprezentoval pouze jednu
formu C-14, v nasledné verzi byly do modelu zavedeny explicitné dvé formy: anorganicka a
organicka. Element Water pfedstavuje referenéni tekutinu, kterd v modelu definuje referenéni
difuzivitu (Dw) a rozpustnost v tekutiné. Element Gas definuje referenéni difuzivitu v plynu (Dg)
a rozdeélovaci koeficient, K¢, ktery vyjadfuje pomér mezi molarni koncentraci plynu v plynné
fazi Cq [mol-I'!] a molarni koncentraci plynu rozpusténého v kapaliné C, [mol-I"]:

KE =2, (2.1)
Cg
Vyplfiové materialy byly do modelu zadany pomoci elementd Solid. Tyto elementy jsou
vmodelu umistény v podslozkach  Backfilll, BackFill2 a Granit slozky

ContaminantTransport.

Hodnoty Kg, Ize ziskat pfepoctem ze vztahu pro Henryho konstantu Ky [I-Pa-mol?], ktera je
definovana jako pomér mezi parcialnim tlakem plynu nad hladinou kapaliny (pi [Pa]) a molarni
koncentraci v kapaliné (C. [mol-I7]):

—Di
Ky = c (2.2)
Prepocet ma tvar
cc _ Ku _ Ko (2.3)

H ™ g7 ™ 831429815
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kde R je plynova konstanta [J-K2-mol?] a T [K] je teplota. Henryho konstanty Ize pro jednotlivé
plyny nalézt v literatufe (napf. (Sander 2015)) a jsou vyznamné zavislé na teploté a na iontové
sile média. Zavislost na teploté Ize vyjadfit Van't Hoffovou rovnici (Sander 2015):

AH(1 1
Kyr =Ky, - e(_T(7_298,15 K)), (2.6)

kde Ky 1 je Henryho konstanta pro aktualni teplotu, Ky je konstanta pro referencni teplotu 25°C
(298,15 K), 4H je entalpie, R je plynova konstanta a T [K] je aktualni teplota. Tento vztah vSak
plati v rozsahu teplot, kde zména entalpie s teplotou neni pfili§ velka. Pfi vysSich teplotach

mohou byt pouzity dalSi empirické vztahy. Hodnoty parametru %H ¢i dalSich parametrd
empirickych vztaht shrnuje fada publikaci, zde jsme vychazeli z kompilace (Sander 2015),

AH dinK
kde —— = H

. Uvedené hodnoty jsou primérem hodnot uvedenych v Tabulce 6 v praci

1

R a)
(Sander 2015), zde byly ziskany kompilaci z riznych odbornych publikaci.
Fyzikalni parametry
Half-life time a 5700
Reference diffusivity (Water, Gas) m2-s-1 2.00E-09 1.00E-04
Solubility (anorganic, norganic) mol/I -1.00E+00 -1.00E+00
Parametry backfilll
Partition coefficient (anorganic, organic) m3-kg-1 1.00E-05 1.00E-05
Porosity - 0.50
Bulk density kg'm-3 1800
Tortuosity/Geometric factor (Water, Gas) 8.E-01 7.50E-01
Relative diffusivity 1.00
Parametry backfill2
Partition coefficient (anorganic, organic) m3-kg-1 1.00E-05 1.00E-05
Porosity - 0.50
Bulk density kg'm-3 1800
Tortuosity/Geometric factor (Water, Gas) 8.E-01 7.50E-01
Relative diffusivity 1.00
Parametry granitu
Partition coefficient (anorganic, organic) m3-kg-1 1.00E-05 1.00E-05
Porosity 0.01
Bulk density kg'm-3 2660
Tortuosity/Geometric factor (Water, Gas) 7.E-01 7.00E-01
Relative diffusivity 1.00
Parametry matrice
7 (rychlost louzeni) Ja-1 | 1.00E-01
Parametry kontejneru
1 (Zivotnost) a 31
Inventaf v jednom UOS Bq 1.60E+13 1.60E+13
Volny objem vody v jednom UOS | 100.00 2.5% z celkoveho objemu 4000 | jednoho UOS
Parametry puklin
Qeq lVa 1.00E+01
Geo™ m/a 1.E+00
Geo' a 3.16E+02
Geo® 1.00E+02
Geo* 1.00E-02
Parametry backfillLA
Scale Factor for Geometric Factor time dependence IY" |2.00E+06 I
Parametry backfill2A
Scale Factor for Geometric Factor time dependence Iyr |2.00E+06 |
Partial Saturation
Volumetric content B1 (gas, water) 5.00E-01 5.00E-01
Volumetric content B2 (gas, water) 5.00E-01 5.00E-01
Volumetric content granit (gas, water) 5.00E-01 5.00E-01
Air partition coefficient (anorganic, organic) 1.24E+00 1.24E+00

Obr. 6 ZaloZka PF vstupniho Microsoft Excel souboru InputParameters.xlsx s hodnotami parametrt

pouzitych v jedné ze simulaci.
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Geometrické parametry

L_B1[m]
0.006666667
0.006666667
0.006666667
0.006666667
0.006666667
0.006666667
0.006666667
0.006666667
0.006666667
0.006666667
0.006666667
0.006666667
0.006666667
0.006666667
0.006666667
0.006666667
0.006666667
0.006666667
0.006666667
0.006666667
0.006666667
0.006666667
0.006666667
0.006666667
0.006666667
0.006666667
0.006666667
0.006666667
0.006666667
0.006666667

S_B1[m2]

2.45044227
2.471386221
2.492330172
2.513274123
2.534218074
2.555162025
2.576105976
2.597049927
2.617993878
2.638937829

2.65988178
2.680825731
2.701769682
2.722713633
2.743657584
2.764601535
2.785545486
2.806489437
2.827433388
2.848377339

2.86932129
2.890265241
2.911209192
2.932153143
2.953097094
2.974041045
2.994984996
3.015928947
3.036872898
3.057816849

L_B2[m]

0.025
0.025
0.025
0.025
0.025
0.025
0.025
0.025
0.025
0.025
0.025
0.025
0.025
0.025
0.025
0.025
0.025
0.025
0.025
0.025

S_B2[m2]

3.0787608
3.15730062
3.23584043
3.31438025
3.39292007
3.47145988

3.5499997
3.62853951
3.70707933
3.78561915
3.86415896
3.94269878

4.0212386
4.09977841
4.17831823
4.25685805
4.33539786
4.41393768
4.49247749
4.57101731

L G[m]
0.03
0.03
0.03
0.03
0.03
0.03
0.03
0.03
0.03
0.03

S_G[m2]
4.649557
4.743805
4.838053

4.9323
5.026548
5.120796
5.215044
5.309292
5.403539
5.497787

Obr. 7 Zalozka GP vstupniho Microsoft Excel souboru InputParameters.xIsx pro valcovou geometrii s
uhlem vélcové vysece 11/2 rad, polomérem kontejneru 0,78 m, tlouStka prvni vrstvy Backfill1 byla 0,2 m,
tloustka druhé vrstvy Backfill2 0,5 m, tlouStka vrstvy Granit 0,3 m. Vyska kontejneru byla 2 m.

Piepinace

Backfilll (0)-bez backfill1, (1)-s backfilll
0)-bez granitu, (1)-s granitem

Granit

=

Obr. 8 ZaloZka Flags vstupniho Microsoft Excel souboru InputParameters.xIsx.
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Tab. 1 Henryho konstanty Ku, pro referencni teplotu 25°C a parametry teplotni zavislosti —A?H pro
vybrané plyny (Sander 2015).

AH

Plyn e Kias™ R

[I-Pa-mol™] [-] K]
O, 76 923 31,25 -1500
H2 129 870 52,63 -530
CHa 62 500 27,03 -1700
CO; 2 857 1,15 -2400

2.2.3 Transportni model (ContaminantTransport)

Zakladni struktura transportnino modelu je zobrazena na Obr. 9. Model se sklada ze Ctyr Casti:

Container, Backfill1, BackFill2 a Granit.

Container \. / Backfill2 Granit

Backﬁll1

Obr. 9 Struktura transportniho modelu.

Difuzi v nesaturovaném prostfedi je mozné v pouzité verzi GoldSim (Verze 11.1.6)
implementovat dvéma zplsoby (Catlett a Tauxe 2014). My jsme zvolili zplsob nezavisly na
verzi GoldSim. Pro jeho pochopeni napiSme rychlost difuzniho toku v plynné (index a) nebo
kapalné (index w) z i-té do j-té cely je ve tvaru

Ai'jsawDa,w aw i j
fie)j;a,w = ' L - : (Clli:a,w - Cli;a,w)’ (27)
kde S, je saturaCnim faktor, D, ,, je referencni difuzivita, 7, je geometricky faktor. Ze S, .,
je mozné vypocitat obsah vody 9w = &'Sw a obsah vzduchu ¥, = ¢'S,, které je nutné zohlednit
pfi vypoctu objemu téchto fazi v kazdém elementu Cell. Abychom implementovali S, ,, je nutné
vynésobit difuzni plochu A"f timto parametrem V pfipadé geometrického faktoru je

vvvvvv

padem nelze pfimo zadat rozdilné hodnoty pro kapalné a plynné prostfedi, které sdili porézni
materialy. My jsme podle (Catlett a Tauxe 2014) zvolili T = 1 pfi zadani turtosity elementu Solid
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SURAO

a misto toho jsme délili difuzni délky hodnotami t, popfipadé t,, vzhledem ke zvolenému
prostfedi. Nyni nasleduje popis jednotlivych slozek.

Container

SloZzka Container obsahuje zdrojovy &len, ktery je v modelu reprezentovan pomoci
jednoho elementu Source. Vstupni aktivita C-14 je zadana pomoci vlastnosti Species
Mass tohoto elementu, model zdrojového Clenu dale pfedpoklada, ze C-14 je vazano
v matrici s rychlosti degradace zadanou pomoci vstupniho parametru rychlosti louZeni.
Volna voda obsazena ve zdrojovém d&lenu je modelovana pomoci elementu Cell
pathway (ID elementu Celll), ktery je umistén v podslozce elementu Source. Celll je
spojena difuznim transportem s prvnim elementem sité BackFill1 a Backfill2, pfepnuti
mezi variantami je zajiSténo vynasobenim difuzni plochy hodnotou pfepinace
BackFill1.

BackFilll

Slozka BackFilll obsahuje dvé podsloZky MaterialB1 a TransportBl. PodsloZka
MaterialB1 obsahuje element Fluid (FluidBackFilll) a element Solid (BackFill1M),
které definuji vlastnosti transportniho prostifedi. Podslozka TransportB1l obsahuje
vlastni transportni 1D sit slozenou ze 30 elementl typu CellPathway. Posledni element
této sité je spojen difuznim transportem s prvnim elementem sité Backfill2, difuzni
plocha je vypocéitana jako soucin prvni difuzni plochy sité Backfill2 a hodnoty pfepinace
BackFill1.

BackFill2

Slozka BackFill2 také obsahuje dvé podslozky: MaterialB2 a TransportB2.
Podslozka MaterialB2 obsahuje element Fluid (FluidBackFill2) a element Solid
(BackFill2M), které definuji vlastnosti transportniho prostfedi. Podslozka TransportB2
obsahuje vlastni transportni 1D sit’ sloZzenou ze 20 elementt CellPathway. Posledni
element této sité je spojen difuznim transportem s prvnim elementem sité Granit,
difuzni plocha je pocitana jako soucin velikosti prvni difuzni plochy sité Granit a
hodnoty pfepinale Granit. Posledni element této sité je spojen advektivnim
transportem s prvnim elementem Pipe (ID elementu geosphere deep_ pathway)
modelu geosféry, pfislusny objemovy tok je vypocitan jako soucin hodnoty
ekvivalentniho toku a opacné logické hodnoty pfepinate Granit) (prvni hodnota
prepinace Granit).

Granit

Slozka Granit ma o néco slozitéjsi strukturu nez predchazejici dvé slozky BackFilll a
BackFill2, obsahuje totiz tfi podslozky MaterialG, DTransportG, ATransportG.
Podslozka MaterialG obsahuje stejné jako pfedchozi materidlové podslozky dva
elementy: element Fluid (ID elementu FluidGranit) a element Solid (ID elementu
GranitM). Podslozka DTransportG obsahuje 1D sit deseti elementu Cell pathway.
Tato sit modeluje difuzni transport horninovym prostfedim a reprezentuje vrstvu
horniny mezi vnéjsi sténou ukladaci komory a puklinou s proudici vodou. Vrstvu je
mozné vyloucit z transportni cesty zadanim hodnoty pfepinaem Granit=0 (Obr. 8).
Posledni element této sité je spojen advektivnim transportem s prvnim elementem
Pipe (ID elementu geosphere_deep_pathway) modelu geosféry. Objemovy tok tohoto
advektivniho transportu je vypocitan jako soucin hodnoty ekvivalentniho toku a hodnoty
prepinaCe Granit. Podslozka ATransportG obsahuje model geosféry slozeny ze ftfi
elementl typu Pipe spojenych v sérii. VnéjSi hrani¢ni podminka modelu geosféry je
modelovana pomoci elementu CellPathway (ID elementu Sink).
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Tab. 2 Soubor neurcitych vstupnich parametr( pro citlivostni analyzu transportu uhliku C-14; AF —
anorganickéa forma C-14, OF — organicka forma C-14. Hodnoty parametri, u kterych neni poznamenan
zdroj, byly zadany SURAO.

Parametr Jednotka Min Max Mean
U (Zivotnost) a 10 100 31

7 (rychlost louzeni) al 1-10° 0,1 0,001
L m 0,5 5 1,58
Porosity (backfill1,2) 0,2 0,5 0,35
Reference diffusivity | m?s™? 2:10° 2:10° 2:10°
Relative diffusivity 1 10°

(backfill)

Tortuosity 0,5 1 0,75
Porosity (granite) 0,005 0,02 0,01
Relative diffusivity m?st 1 5!

(granite)

Solubility AF mol I 1-10° 1-10° 5-10°
(Cubova et al. 2017)

Solubility OF mol I -1 -1 -1

Ka (backfill1,2) AF mékg? 2 20 5

(Ochs et al. 2016)

Ka (backfill1,2) OF mékg? 0 0 0

(Ochs et al. 2016)

Kq (geosphere) AF m3kg? 0 (1)? 0 (1-10%)? 0 (10)?
(Crawford 2013)

Kq (geosphere) OF mikg? 0 0 0
(Crawford 2013)

Geo™ m3at 0,01 100 1
Geo' a 10 1-10* 316
Geo® 1 1-10* 100
Geo’ % 0,1 10 1
Inventar v jednom Bq 5-10% 5-10% 1,6-108
UOS AF

Inventar v jednom Bq 5-10'2 5-10%3 1,6-10%
UOS OF

Objem ulozisté m3 160 800 480
(pouze odpady)

Celkovy pocet UOS | ks 40 200 120
Maximalni aktivita ve | Bq 1-10* 1-10% 3,2-10™
vSech UOS

! hodnota pro pfipad difuze C-14 v plynné fazi

2 hodnota pro pripad sorpce na kalcit pfi vysokém pH
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2.2.4 Vysledky (Results)

SloZzka Results se sklada ze dvou podslozek ActivityOutflows a ConcentrationHistories.
Podslozka ActivityOutflows obsahuje dva elementy Time history (OutFlows a a
OutFlows_o0), které zaznamenavaji Casové vyvoje toku aktivit z péti mist modelu, ze
zdrojového ¢€lenu, z posledni cely slozky BackFilll, z posledni cely slozky BackFill2,
Z posledni cely slozky Granit, a z posledniho elementu Pipe modelu geosféry. Vysledky jsou
automaticky po dokonceni simulace vyexportovany do vystupniho Microsoft Excel souboru,
ktery se nachazi ve stejném adresafi jako soubor modelu. Podslozka ConcentrationHistories
obsahuje celkem osm elementl Time history: tfi elementy, které zaznamenavaiji ¢asovy vyvoj
koncentraci anorganické formy C-14 v deseti vybranych celach transportnich cest TransportB1
(B1Ca — koncentrace v kazdém tfetim elementu CellPathway), TransportB2 (B2Ca —
koncentrace v kazdém druhém elementu CellPathway), DTransportG (GCa — koncentrace
v kazdém elementu CellPathway); tfi elementy (B1Co, B2Co, GCo), které zaznamenavaji
¢asovy vyvoj koncentraci organické formy C-14 ve stejnych mistech jako u anorganické formy;
a dva elementy (SourceCMa, SourceCMo), které zaznamendavaji koncentraci transportu
dostupné hmoty v Celll elementu Source. Stejné jako v pfipadé vystupl z podslozky
ActivityOutflows jsou vysledky automaticky po dokonceni simulace vyexportovany do
vystupniho Microsoft Excel souboru.

Zadavatel (SURAO) vymezil na zagatku projektu soubor vstupnich neurgitych parametrd, které
meély byt uvazovany v ramci neurcitostnich a citlivostnich analyz. Tab. 2 obsahuje tento soubor
parametrll spolu s jejich minimalnimi, maximalnimi a stfednimi hodnotami. Z tohoto souboru
byly vybrany béhem testovani vyvijeného modelu transportu C-14 podsoubory parametrud, a
byl studovan vliv zmén jejich hodnot na sledované vystupy pomoci neurcitostni a citlivostni
analyzy. ProtoZe jsme vyvijeli model zdrojového &lenu a blizkého pole, zaméfili jsme se na vliv
parametrl téchto &asti transportniho modelu. V uvazovaném modelu jsou modely pole
blizkych interakci a geosféry spojeny pomoci ekvivalentniho toku Qeq, ktery reprezentuje
difuzni tok z vrstvy BackFill2 a nebo Granit do proudici vody v pukliné. Proto jsme zohlednili
vliv okolni geosféry na tok z pole blizkych interakci pomoci tohoto parametru. V Gvodnich
screeningovych studiich jsme pouzili k neurcitostni a citlivostni analyze transformaéni metodu,
ktera je zaloZzena na teorii fuzzy mnozin, a kterou lze chapat jako druh intervalové analyzy.
V dalSich fazich testovani modelu jsme pouzili metodu zaloZzenou na €etnostnim pfistupu
popisu neurcitosti, ob& metody jsou v kratkosti uvedeny v Pfiloze. Model zohlednujici transport
v CasteCné saturovaném prostfedi jsme ovéfili feSenim dvou uloh, které se zabyvaly
transportem CHa.

Prvni podkapitola (3.1) je zaméfena na vliv parametrii zdrojového €lenu: rychlosti louzeni,
rozpustnosti a inventare. Druha podkapitola (3.2) je zaméfena na vliv ¢tyf parametra blizkého
pole: Kq vyplhového materidlu, porozity vypliového materialu a granitu v okoli ukladaci
komory, a ekvivalentniho difizniho toku do proudici vody Qeq. Treti podkapitola (3.3) je
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vénovana dvéma uloham, ve kterych byl feSen transport CHs v CasteCné saturovaném
prostfedi, tedy v plynné a kapalné fazi. Tyto dvé ulohy byly feSeny pro ovéreni funkénosti
roz8ifeni modelu na transport v plynné fazi.

Ve vsech studiich byla pouzita valcova geometrie s Uhlem valcové vysece 11/2 rad, polomérem
kontejneru 0,78 m, tloustka prvni vrstvy Backfilll byla 0,2 m, tloustka druhé vrstvy Backfill2
0,5 m, tloustka vrstvy Granit 0,3 m a vySka kontejneru byla 2 m.

3.1 Vliv vybranych parametru zdrojového €lenu na tok anorganické
a organické formy C-14 polem blizkych interakci

Provedené neurditostni a citlivostni analyzy se zaméfily na vliv ¢étyf vybranych parametr(
zdrojového Clenu: rychlosti louzeni, rozpustnosti, inventare a objemu volné vody v kontejneru.
Studie ukazaly, Ze nejvétsi vliv na sledované ¢asové pribéhy tokl a pro obé formy C-14 ma
rychlost louZeni a dale inventar.

Pro ilustraci tohoto zavéru je uvedena studie, kterd se zaméfila na tfi parametry zdrojového
Clenu, které jsou spolu s jejich maximalnimi (Max), minimalnimi (Min) a nejo¢ekavanégjSimi
hodnotami (Mean) uvedeny v Tab. 3. Vliv objemu volné vody v kontejneru jsme na zakladé
predchozich vysledkl zanedbali. Pro neurcitostni a citlivostni analyzu jsme pouzili metodu
zaloZenou na Eetnostnim pfistupu popisu neurditosti. Ve studii jsme uvazZovali log-rovhomérné
rozdéleni hodnot na intervalech definovanych v Tab. 3.

Tab. 3 Parametry zdrojového ¢&lenu, jejichz viiv byl studovan v 3.1. AF — anorganicka forma C-14, OF
— organicka forma C-14.

Parametr 7 (rychlost Solubility- AF Inventar Inventar
louzeni) [mol I?] v jednom v jednom
[a!] UOS - AF UOS - OF
[Bd] [Ba]
Mean 0,001 5-10° 1,6-108 1,6-108
Min 1-10° 1-10° 5-10% 5-10%
Max 0,1 1-10° 5-10% 5-10%

Na Obr. 10 jsou zobrazeny vSechny €asové vyvoje sledovanych veli€¢in pro anorganickou
formu C-14, které byly vypocCitany pro ziskani citlivostnich mér S; a S, jejichZz definice je
uvedena v podkapitole 5.1.2. Celkem bylo provedeno v ramci této studie (2+3)x2°= 2560
simulaci. Z prubéhu koncentraci a transportu dostupné hmoty je patrné, Zze pro vySsi hodnoty
rychlosti louZeni dochazi k saturaci koncentrace anorganické formy ve volné vodé kontejneru.
Zejména diky velké hodnoté Kg je rozptyl €asovych pribéhl tokd na rozhrani posledni cela
Granit — Pipel(panel D) pomérné maly, ve srovnani napfiklad s rozptylem ¢asovych prabéh
koncentraci. Na Obr. 11 jsou zobrazeny €asové vyvoje Sj a Sri, pIné ¢ary odpovidaji Si, které
byly pro kontrolu vypocitany podle obou schémat (5.5). PreruSsované ¢ary odpovidaji Sri
vypocitanych podle prvnich dvou schémat (5.6). Z prdbé&hu je patrné, Ze v oblasti maximalnich
hodnot koncentraci ve volné vodé kontejneru (B) ma nejvétsi vliv rychlost louzeni. Na Casovém
intervalu 10%-10° [a], kdy dochazi k poklesu sledovanych veli¢in, ma nejvétsi vliv na rozptyl
parametr inventaf v jednom UOS. Rozpustnost ma spiSe minoritni vliv. Nepravidelny pribéh
citlivostnich mér pro transportu dostupné hmoty (panel A) a toku na rozhrani kontejner - prvni
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cela Backfilll (panel C) je zpusoben prahovanim diky omezené rozpustnosti. Vypocet mér
predpoklada Gaussovo rozdéleni hodnot veli€iny, které prahovani silné deformuje.

Inorganic
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Log10(Concentration [mg/l])

Time [a]
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z g °
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3 0 g
w w
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Obr. 10 Casovy vyvoj transportu dostupné hmoty anorganické formy C-14 (A), koncentraci v kontejneru
(B), tokd na rozhrani kontejner - prvni cela Backfill1 (C) a toku na rozhrani posledni cela Granit - Pipel

(D).
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Obr. 11 Citlivostni analyza ¢asovych vyvoju transportu dostupné hmoty anorganické formy C-14, plné
Cary odpovidaji Si, a pferuSované ¢ary oznacuji Sti. (A): koncentrace v kontejneru; (B): tok na rozhrani
kontejner - prvni cela Backfilll; (C): tok na rozhrani posledni Granit - Pipel (D).

Na Obr. 12 jsou zobrazeny Casové vyvoje sledovanych veli€in pro organickou formu C-14,
které byly vypocitany pro ziskani citlivostnich mér S; a Sti, které jsou zobrazeny na Obr. 130br.
13. VSechny Casové vyvoje vykazuji podobny tvar: na za€atku, po selhani kontejneru, dojde
k rychlému narlstu. Tento narast je nasledovan bud pozvolnym poklesem a/nebo narlistem
az do Casu okolo 10* [a], na nasledném intervalu 10%10° [a] dochazi k poklesu vSech
sledovanych veli¢in diky radioaktivnhimu rozpadu. Na Obr. 13 jsou zobrazeny ¢asové vyvoje Si
a Sti. Stejné jako v pripadé anorganické formy ma nejvétsi vliv rychlost louzeni. Na ¢asovém
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intervalu 10%-10%[a] ma vliv na rozptyl hodnot také parametr inventar. Rozpustnost nema vliv,
protoze pro organickou formu byla uvazovana neomezena rozpustnost.

Organic
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Obr. 12 Neurcitostni analyza ¢asovych vyvoji sledovanych velicin organické formy C-14. (A): hmotnost
transportu dostupné hmoty; (B) koncentrace v kontejneru; (C) tok na rozhrani kontejner - prvni cela
Backfilll; (D) tok na rozhrani posledni Granit - Pipel.
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Obr. 13 Citlivostni analyza ¢asovych vyvoju transportu dostupné hmoty organické formy C-14, piné cary
odpovidaji Si, a pferuSované &ary oznacuji Sri. (A): koncentrace v kontejneru; (B): tok na rozhrani
kontejner - prvni cela Backfilll; (C): tok na rozhrani posledni Granit - Pipel (D).

3.2 Neurcitostni a citlivostni analyza vybranych parametri blizkého
pole na tok anorganické a organické formy C-14 polem blizkych
interakci

Provedené neurcitostni a citlivostni analyzy se zaméfily na vliv &tyf transportnich parametr(
blizkého pole: K¢ vyplhového materidlu anorganické formy C-14, porozity vyplfiového
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materialu a granitu v okoli ukladaci komory a ekvivalentniho difuzniho toku do proudici vody v
pukling.

V prfedchozi studii (podkapitola 3.1) bylo ukazano, Ze pro vSechny uvazované hodnoty
vstupnich parametr(i zdrojového ¢&lenu dojde po selhani kontejneru k prudkému nardstu
koncentrace C-14 ve volné vodé kontejneru. Tento narust je nasledovan relativné pozvolnym
poklesem a/nebo nardstem az do ¢asu okolo 10* [a]. Na intervalu 102-10*[a] je tedy mozZné
povazovat koncentraci ve zdrojovém cClenu zhruba za konstantni. Toho jsme vyuzili, a
abychom Iépe pochopili zavislost hodnot tok( polem blizkych interakci na sledovanych
parametrech, analyzovali jsme zjednoduSeny pfipad, ktery dovoluje vyjadfit zavislost
konstantnich toku na sledovanych parametrech analyticky. V tomto zjednodu$seném pfipadé
jsme zanedbali radioaktivni rozpad a uvazovali jsme migraci dvéma rovinnymi vrstvami o ploSe
A pfi konstantnim zdroji na po€atku prvni vrstvy reprezentujici sou¢asné Backfilll a Backfill2
(v uvazované studii jsou hodnoty transportnich parametri Backfilll totozné s vlastnostmi
Backfill2). Jako hrani¢ni podminku na konci druhé vrstvy, ktera reprezentuje Granit, jsme
uvazovali definovany ekvivalentni tok do proudici pukliny.

Analytické FeSeni této transportni ulohy vede na konstantni tok, F, ve tvaru (Vetesnik et al.
2017)

€1D1€2D7Qeq
F = AC 3.1
0 (g1D1Lp+8;D2L1)Qeq+Ae1 D1€2D;] (3.1)

kde C, je konstantni vstupni koncentrace, ¢; , jsou porozity vrstev, D, , = G, ,D,, jsou difuzni
koeficienty v porech a L;, jsou délky vrstev. Pro Q.q > (Ae;D1&;D;)/(e1D1L; + €;,D,14)
prechazi vztah (3.1) ve tvar

€1D1€;D;
81D1L2 +82D2 Ll’

F ~ AC, (3.2)

ktery odpovida konstantnimu toku pfi nulové koncentraci na konci druhé vrstvy. V takovém
pfipadé nema Qeq Vliv na hodnotu konstantniho toku; diky malé hodnoté porozity granitu muze
platit €;D;L, > €,D,L;, tok F je pak determinovan zejména porozitou prostiedi Granit;
granitova vrstva je diky své malé porozité hlavnim omezujicim Cinitelem difuzniho toku.
V pfipadé, kdy Qeq dominuje, je F mozné aproximovat jako, F = CyQeq, Qeq ma rozhodujici vliv
na hodnotu konstantniho toku.

Abychom ilustrovali vysledky a rozsah platnosti analytického feSeni, uvadime dvé studie, které
se lisi rozsahem hodnot Qeq. V prvnim pfipadé bylo Qeq uvaZovano z intervalu mozna az
nerealisticky vysokych hodnot (107-10%9)[I/a], tak aby Qeq nemélo vliv na hodnotu konstantniho
toku na rozhrani Granit - Pipel (rovnice (3.2)). V druhém pfipadé jsme naopak uvazovali Qg
z intervalu malych hodnot (102-10%)[l/a], tak aby Qeq omezovalo hodnotu konstantniho toku.
Pro neurcitostni a citlivostni analyzu jsme pouZili metodu zalozenou na Cetnostnim pfistupu
popisu neurcitosti. Ve studii jsme uvazZovali rovhomérné (porozita vrstvy Backfill1,2) a log-
rovnomérné rozdéleni hodnot (Kq vypliového materialu, porozita vrstvy Granit, Qeq) na
intervalech definovanych v

Tab. 4. V kazdé studii jsme provedli (2+4)x2°= 3070 simulaci.
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Tab. 4 Parametry blizkého pole, jejichz vliv byl studovan v 3.2. AF — anorganicka forma C-14.

Parametr Kd (backfill1,2) Porozita Porozita Qeq [1.27]
AF (backfill1,2) (granite)
[m*kg]
Mean 5 0,35 0,01 5.10%(0,5)
Min 2 0,2 0,005 107(10?)
Max 20 05 0,02 101°(10Y)

Na Obr. 14 jsou zobrazeny vysledky neurcitostni a citlivostni analyzy anorganické formy C-14
pro prvni pfipad Qeq. Panel A zobrazuje ¢asové vyvoje koncentraci v kontejneru, tedy ve volné
vodé v kontejneru, ziskanych ze vSech 3070 simulaci, panel C pak ¢asové vyvoje pfislusnych
citlivostnich mér S; a Sti. Z vysledku je patrné, Ze rozptyl hodnot koncentraci anorganické formy
je predevsim zplsoben Kg vypliiového materialu a ¢astec¢né porozitou vyplfiového materialu.
V dusledku velké hodnoty Kq vyplfiového materialu tok na rozhrani Granit - Pipel (panel B)
nedosahuje stacionarniho stavu a jeho rozptyl je ovlivnén zejména timto parametrem (panel
D).

Na Obr. 15 jsou zobrazeny vysledky neurcitostni a citlivostni analyzy pro organickou formu C-
14 pro prvni pfipad Qeq. Z vysledku je patrné, Zze na rozdil od sorbujici anorganické formy tok
organické formy C-14 na rozhrani Granit - Pipel (panel B) dosahuje stacionarniho stavu a
zavislost rozptylu jeho hodnot odpovida vysledkim analytického feSeni. Rozptyl hodnot toku
zavisi pfedevSim na porozité granitu a ¢astecné na porozité vyplihového materialu.

Na Obr. 16 jsou zobrazeny vysledky neurcitostni a citlivostni analyzy anorganické formy C-14
pro druhy pfipad Q.. Rozptyl hodnot koncentraci ve volné vodé v kontejneru (panel A) a tok
na rozhrani Granit - Pipel (panel B) se pfili§ neliSi od vysledkl z prvniho pfipadu (Obr. 14).
Rozptyl hodnot Qeq ma maly vliv na rozptyl hodnot sledovanych veli€in, ktery je zplsoben
predevsim rozptylem hodnot Kqg vyplfiového materialu.
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Obr. 14 Neurcitostni a citlivostni analyza ¢asovych vyvoji sledovanych veli¢in anorganické formy C-14
pro Qeq z intervalu hodnot (107-109)[I/a]. (A): koncentrace v kontejneru; (B) tok na rozhrani posledni
cela Granit - Pipel; (C) citlivostni miry Si a Sti pro koncentrace; (D) citlivostni miry Si a Srti pro tok na
rozhrani posledni Granit - Pipel. PIné ¢ary stejné barvy v C a D odpovidaji Si a Sti podle schémat
uvedenych v pfiloze A. Cerna plna ééra v A a B odpovida pribéhu pro referenéni pfipad.
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Obr. 15 Neurcitostni a citlivostni analyza ¢asovych vyvoji sledovanych veli¢in organické formy C-14 pro
Qeq z intervalu hodnot (107-10%9)[I/a]. (A): koncentrace v kontejneru; (B) tok na rozhrani posledni cela
Granit - Pipel; (C) citlivostni miry S; a Sti pro koncentrace; (D) citlivostni miry Si a Sti pro tok na rozhrani
posledni Granit - Pipel. PIné ¢ary stejné barvy v C a D odpovidaji Si a Sti podle schémat uvedenych v
pfiloze A. Cerna plna éara v A a B odpovida pribéhu pro referenéni pfipad.
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Obr. 16 Neurcitostni a citlivostni analyza ¢asovych vyvoji sledovanych veli¢in anorganické formy C-14
pro Qe z intervalu hodnot (10-2-10%)[I/a]. (A): koncentrace v kontejneru; (B) tok na rozhrani posledni cela
Granit - Pipel; (C) citlivostni miry Si a Sti pro koncentrace; (D) citlivostni miry Si a Sti pro tok na rozhrani
posledni Granit - Pipel. PIné ¢ary stejné barvy v C a D odpovidaji Si a Stii podle schémat uvedenych
v pfiloze A. Cerna plna éara v A a B odpovidé pribéhu pro referenéni pfipad.
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Obr. 17 Neurcitostni a citlivostni analyza ¢asovych vyvoji sledovanych veli¢in organické formy C-14 pro
Qeq z intervalu hodnot (10-2-10%)[I/a). (A): koncentrace v kontejneru; (B) tok na rozhrani posledni cela
Granit - Pipel; (C) citlivostni miry S; a Sti pro koncentrace; (D) citlivostni miry Si a Sti pro tok na rozhrani
posledni Granit - Pipel. PIné ¢ary stejné barvy v C a D odpovidaji Si a Sti podle schémat uvedenych v
pfiloze A. Cerna plna éara v A a B odpovida pribéhu pro referenéni pfipad.

Na Obr. 17 jsou zobrazeny vysledky neurcitostni a citlivostni analyzy pro organickou formu C-
14 a pro druhy pfipad Qeq. Z vysledku je patrné, Ze na rozdil od prvniho pfipadu Qeq (Obr. 15),
tok organické formy C-14 na rozhrani Granit - Pipel (panel B) zavisi pfedevSim na rozptylu
hodnot Qeq.

26



Eviden¢ni oznaceni:

- SURAO Vyvoj modelu transportu C-14 z hlubinného
ulozisté a jeho neurcitostni a citlivostni analyza SURAO TZ 171/2017

3.3 Transport CHs v ¢asteéné saturovaném prostredi

Pro ovéfeni implementace transportu v ¢astecné saturovaném prostredi jsme fesili dvé ulohy,
které se zabyvaly transportem CHs. V obou ulohach jsme uvazovali pro jednoduchost
standardni teplotu 25°C, ktera umoznuje pfimo vyuzit Henryho konstanty uvedené v Tab. 1.

3.3.1 Pripad saturace 0,5

V prvni Uloze jsme uvazovali saturaéni faktor Sw=0,5, geometricky faktor pro plynnou fazi jsme
vypocitali jako G, = 0,66¢(1 — S,,), kde ¢ je porozita. Je to jedna z moznych variant uvedena v
(Catlett a Tauxe 2014). Na Obr. 18 je uvedena zalozka PF vstupniho Microsoft Excel souboru
InputParameters.xlIsx, ktera obsahuje hodnoty vybranych vstupnich parametrd. Na Obr. 19 je
zobrazen ¢asovy vyvoj tokll na rozhrani prvnich tfech ¢asti modelu. V dusledku velké hodnoty
referencni difuzivity v plynné fazi a hodnoté Henryho konstanty pfevySuje tok v plynné fazi tok
v kapalné o Ctyfi fady, viz Tab. 5.

Fyzikalni parametry

Half-life time a 5700

Reference diffusivity (Water, Gas) m2-s-1 2.00E-09 1.00E-04
Solubility (anorganic, norganic) mol/l 5.00E-06 -1.00E+00
Parametry backfilll

Partition coefficient (anorganic, organic) m3-kg-1 5.00E+00 0.00E+00
Porosity - 0.35

Bulk density kg'm-3 1800

Tortuosity/Geometric factor (Water, Gas) 8.E-01 1.16E-01
Relative diffusivity - 1.00

Parametry backfill2

Partition coefficient (anorganic, organic) m3-kg-1 5.00E+00 0.00E+00
Porosity - 0.35

Bulk density kg-m-3 1800

Tortuosity/Geometric factor (Water, Gas) 8.E-01 1.16E-01
Relative diffusivity - 1.00

Parametry granitu

Partition coefficient (anorganic, organic) m3-kg-1 0.00E+00 0.00E+00
Porosity 0.01

Bulk density kg'm-3 2660

Tortuosity/Geometric factor (Water, Gas) 7.E-01 3.00E-03
Relative diffusivity 1.00

Parametry matrice

7 (rychlost louzeni) la-1 |1.00E-03

Parametry kontejneru

1 (Zivotnost) a 31

Inventaf v jednom UOS Bq 1.60E+13 1.60E+13
Volny objem vody v jednom UOS | 100.00 2.5% z celkoveho objemu 40001 jednoho UOS
|Parametry puklin

Qeq Va 1.00E+01

Geo™ m°/a 1.E+00

Geo" a 3.16E+02

Geo® 1.00E+02

Geo” 1.00E-02

Parametry backfillLA

Scale Factor for Geometric Factor time dependence IVF |2.00E+06 I
Parametry backfill2A

Scale Factor for Geometric Factor time dependence Iyr |2.00E+06 I

Partial Saturation

Volumetric content B1 (gas, water) 1.75E-01 1.75E-01
Volumetric content B2 (gas, water) 1.75E-01 1.75E-01
Volumetric content granit (gas, water) 5.00E-03 5.00E-03
Air partition coefficient (anorganic, organic) 1.15E+00 2.70E+01

Obr. 18 ZaloZka PF vstupniho Microsoft Excel souboru InputParameters.xIsx pro prvni simulaci se
saturaci 0,5.
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Obr. 19 Casovy vyvoj tokti na rozhrani prvnich tfech ¢asti modelu: Fc.s1 0znaéuje tok z kontejneru do
prvni cely Backfill1, Feis2 tok z posledni cely Backfill1l do prvni cely Backfill2, Fgo.¢ tok z posledni cely
Backfill2 do prvni cely Granit. PIna ¢ara odpovida CHs4 v plynné fazi, teckovana ¢ara CHs v kapalné
fazi.

Tab. 5 Hodnoty maximalnich tokt z Obr. 19. Fc.s1: tok z kontejneru do prvni cely; Fsi-s2: tok z posledni
cely Backfilll do prvni cely Backfill,a Fs2-c: tok z posledni cely Backfill2 do prvni cely Granit.

Medium Fc-s1 [Bg/a] Fe1-82 [Bg/a] Fe2-c[Bg/a]
Gas 1,57-100 1,34-10% 5.99-10°
Water 2,51-105 6,18-10° 9,65-104

3.3.2 Pripad saturace 0,999

V druhé uloze jsme uvazovali saturacni faktor Sw = 0,999. Obr. 20 je zobrazen ¢asovy vyvoj
toku na rozhrani prvnich tfech ¢asti modelu. V disledku velké hodnoty saturace prevySuje tok
v kapalné fazi tok v plynné fazi, viz Tab. 6Tab. 6.

Tab. 6 Hodnoty maximalnich tok( z Obr. 20. Fc-s1: tok z kontejneru do prvni cely; Fsi-s2: tok z posledni
cely Backfilll do prvni cely Backfill,a Fsz-c: tok z posledni cely Backfill2 do prvni cely Granit.

Medium Fc-s1 [Bg/a] Fs1-82 [Bg/a] Fe2-c[Bg/a]
Gas 2,6-108 7,3:10° 2,9-10°
Water 1,4-10%° 1,1-10% 4,5-10°
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Obr. 20 Casovy vyvoj tokti na rozhrani prvnich tfech ¢asti modelu: Fc.s1 0znaéuje tok z kontejneru do
prvni cely Backfilll, Fgi.s2 tok z posledni cely Backfill1 do prvni cely Backfill2, Fg2- tok z posledni cely
Backfill2 do prvni cely Granit. Plna ¢ara odpovidd CH. v plynné fazi, teCkovana ¢ara CHas v kapalné
fazi.

Hlavnim ukolem tohoto projektu bylo provedeni neur¢itostni analyzy (UA), citlivostni analyzy
(SA) a zhodnoceni vlivu neurcitosti parametra ovliviiujicich transport C-14 a pfipadné dalSich
mobilnich radionuklidd z hlubinného ulozisté ostatnich radioaktivnich odpadd (RAO)
nepfijatelnych do pfipovrchovych ulozZist. ZavéreCna vyzkumna zprava obsahuje jak popis
vytvofeného modelu transportu C-14, ktery byl navrzen a implementovan, tak vysledky
neurcitostnich a citlivostnich analyz provedenych na vyvinutém modelu.

Model popisuje pfipad, ve kterém je vstupni mnozstvi C-14 koncentrovano do jednoho
kontejneru. Tento scénar |épe odpovida skuteCnosti; pfedpoklada se, ze v nékolika sudech
bude uloZena pfevazna Cast mnozstvi C-14 pfipadajiciho na jeden ulozny prostor. V takovém
pfipadé homogenizace vstupniho mnozstvi na cely objem ulozného prostoru muize vést
k podhodnoceni tokl C-14 z ulozného prostoru. Koncentrace zdroje komplikuje ovSem
transportni uUlohu; v pfipadé ulozeni kontejneru s kritickym mnozstvim C-14 do stfedu
ulozného prostoru, okolni sudy a vyplfiovy material pfedstavuji pro jeho transport do geosféry
silné heterogenni prostfedi. Pro pfesny popis transportu takovym prostfedim je nutné pouzit
podrobny popis, ktery neni mozné implementovat v GoldSim. Pro posouzeni bezpe€nosti nas
ovSem zajimaji konzervativni scénare, ve kterych bude sud s kritickym mnozstvim uloZen
v bezprostiedni blizkosti geosféry. Pro tento scénaf je mozné pouzit 1-D transportni model
slozeny z nékolika vrstev materialu, ktery byl implementovan v GoldSim.

C-14 muze migrovat v riznych formach, pfi€emz rychlost transportu ze zdroje do biosféry
zavisi na konkrétni formé. Do modelu byly zavedeny dvé formy C-14: anorganicka a organicka,
pro tyto formy byly navrzeny na zakladé literarni reSerSe potfebné parametry. Vysledky
ukazaly, ze transport anorganické formy C-14 je zejména omezen sorbci na vypliiovy material,
transport nesorbujici organické formy C-14 byl omezen bud difuznim tokem do proudici vody
v pukliné a/nebo porozitou granitu a vypliového materialu. Dale byl studovan transport
organické formy C-14 (CH.) v CasteCné saturovaném prostiedi. Studie ukazaly, Ze diky velkym
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hodnotam difuzivity v plynu a Henryho konstanté, ur€ujici rozdéleni v plynné a kapalné fazi, je
difuzni tok CH4 v plynné formé vyznamny i pro relativné velké saturace prostredi.

Zavérem lze Fict, ze hlavni cile projektu byly dosazeny. Vznikl flexibilni model 1D transportu
C-14 blizkym polem v GoldSim, ktery umoznuje studovat Sirokou Skalu transportnich uloh.
Pomoci metod citlivostni analyzy byly identifikovany kritické parametry, které nejvice ovliviuji
tok C-14 z pole blizkych interakci v modelovych pfipadech.

CATLETT K., TAUXE J. (2014): Implementation of Diffusion in GoldSim. — Neptune document
system. — JT.
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Metody neurcitostni a citlivostni analyzy

Neurcitostni analyza v kontextu modelovani se snazi odhadnout a kvantifikovat neurditosti
hodnot sledovaného vystupu modelu (y(X)), které vznikaji v disledku nejistot v hodnotach

nékterych vstupnich parametrd modelu (X). S neurcitostni analyzou je Uzce spjata citlivostni
analyza, ktera hleda odpovéd na otazku jak jednotlivé neuréité parametry (s, seX) pfispivaji

k neurcitosti hodnot vystupu modelu y(X).

Pro obé analyzy je dllezita volba matematického popisu neurcitosti vstupnich parametra.
V této pfiloze budou v kratkosti uvedeny dvé metody neuritostni a citlivostni analyzy, které
jsou zalozeny na rozdilnych pfistupech k modelovani neurcitostni: prvni pfistup je zalozeny na
teorii fuzzy mnozin, druhy pfistup je zalozeny na ¢etnostnim popisu neurditosti.

5.1.1 Metody neurcitostni a citlivostni analyzy zalozené na teorii fuzzy mnozin

Fuzzy realné Cislo si Ize predstavit jako sadu interval(, které jsou uspofadany hierarchicky tak,
e S’ <=S” pokud a< . Hodnotu indexu 0<a <1 Ize interpretovat jako stuperi
pravdépodobnosti, Ze hodnota s bude z intervalu S“. Hodnota « =1lreprezentuje nejvyssi
stupefi pravdépodobnosti a odpovidajici interval S* obsahuje pouze jedinou hodnotu. Na
druhé strané minimalni hodnoté o =0 odpovida interval, obsahujici i hodnoty s nejmensim
stupném pravd&podobnosti, odpovidajici interval S° zahrnuje vechny pfipustné hodnoty S,
tj. [min(S), max(S)].

Transformaéni metoda (Hanss 2002) umoznuje analyzu numerickych modeld s
neurCitymi parametry, jejichz hodnoty jsou pravé vyjadfeny pomoci fuzzy realnych Cisel.
Transformaéni metoda nejdFive rozdéli interval moznych hodnot na podintervaly S = (aij, ,Bij)

, tzv. o -fez. Kazdy neurCity parametr je tak reprezentovan mnoZzinou (M +1) intervall

5, :{SiO,Sil,...,SiM } V nasledujicim kroku metoda transformuje kazdy interval Sij do fady
SJ. V piipadé pouzité redukované transformagni metody S ma tvar
2 dvojic
SV =((a.87) (@) B)). (e, BY))
a.j:(a.j,...,aij), ﬂ_(i):(b(i)w”b_(J)).

2% Glenit 2% Glenit (5.1)

Redukovana transformacni metoda je vhodna pro monotdnni matematické modely, protoze
uvazuje pouze hraniéni body &' a b’ intervalt S/. V pFipadé trech neurgitych parametra, tj.

K=3, §ij pro kazdy «'-fez definuje soufadnice vrcholtl kvadru vymezeného tfemi intervaly

j . 0y
S!'. Napt. pro a” -fez
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S¢ =(ay.af.a & bf b, B0, bf ),
§9 =(al,a3,b3 b3, 2, al, b, b)),

S = (a8.08,25,05, 5,05, a7.07). 52

Pokud jsou tyto fady usporadany do sloupcl matice, potom kazdy radek této matice odpovida
jedné z moznych kombinaci hodnot K neur&itych parametrd. Simulace modelu probéhne pro

kazdou ztéchto kombinaci a ziskana FeSeni modelu, ¥ =F (éf‘ ,éfj ,...,ézj ) jsou
usporadany do rad Y% které jsou nakonec zpétné transformovany do intervalt Y “/. Dolni
hranice j-tého intervalu je vypoctena jako spolecné minimum fady Y “ a dolni hranice intervalu
Y “** horni hranice pak jako spole¢né maximum stejné fady a horni hraniceY “/** . Re$eni

modelu je tedy reprezentovano pomoci M +1 intervaltl Y, které charakterizuji neurd&itosti

feSeni modelu.

Kromé toho transformaéni metoda umoznuje kvantifikovat podil jednotlivych vstupnich
neurcitych parametrd na této neurditosti, tedy umozniuje SA. Za timto ucelem byl zaveden

koeficient n", ktery je v pfipadé redukované transformaéni metody

o = 1 gzil(kzyu)_ny(n),
I ZK_l(bi(J) —ai(’)) k=1 11 (5.3)

k (k1) =k+(1-1)2", k, (k1) =k +(21-1)2"".
Koeficient ni(j)vyjadfuje vliv neurcitosti i-tého parametru S, na neuréitost vystupu y“ pro a -
fez. Standardizovany koeficient p; charakterizujici souhrnny viiv S ve viech a,-fezech je

definovany jako (Hanss 2002)

ot i q (5.4)

5.1.2 Metody neurcitostni a citlivostni analyzy zalozené na ¢etnostnim popisu
neurcitosti

Pro lepSi pochopeni metody si pfedstavme, Ze muzeme zvolit novou metodu mérfeni, ktera
zUZi rozptyl hodnot jednoho z neurcitych parametrd, s;, coz povede v kone€ném dusledku ke
snizeni rozptylu vysledkd y(X). Abychom kvantitativné odhadli snizeni rozptylu, zafixujme s;
na hodnoté s;, a vypocitejme redukovany podminény rozptyl V(y|s; = s;), kde V oznacuje
operator rozptylu. S takovym pfistupem ke kvantifikaci snizeni rozptylu jsou spojeny dva
problémy. Zaprvé, pro nelinearni model muze platit V(y|s; =s;) = V(y), a za druhé, ve
skute€nosti nevime, na jaké hodnoté zafixovat s;. Oba problémy muzeme prekonat, jestlize
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vypocitame primérny podminény rozptyl pfes mozné hodnoty s;, E (V(ylsi)), kde E je operator
stfedni hodnoty. Pro tuto miru jiz plati E(V(y|sl-)) < V(y), protoze V(y) lze rozloZit jako
E(V(yls) + V(E(yls)) = V(y), kde &len V(E(yls;)) je mozno interpretovat jako vliv prvniho
fadu s; na y (Saltelli et al. 2008). Tento Clen je proto pouzit pro definici citlivostni miry ve tvaru
_v(E(Is)

Dale zavedeme zcela univerzalni citlivostni miru, ktera je vhodna i pro neaditivni nelinearni
modely. V obecném pfipadé musime zavést citlivostni miry, které charakterizuji spolecny efekt
vS§ech parametrd. Takovouto miru Ize definovat jako (Saltelli et al., 2008)

E(V(Y|Z~i)) —1— V(E(Y|Z~i)) -1 V(E(Y|Z1'Z2' Zi—1,Zi+1, ZK» 51,52 + SK))

Vy Vy Vy

STi = ’ (56)

kde stfedni hodnota je vypocitana pro pevné hodnoty vSech parametri kromé z;.

Pro vypocet citlivostniho koeficientu prvniho fadu S; a citlivostniho koeficientu celkového efektu
Sti je nutné vygenerovat mnozinu vystupl Y. To je mozné pomoci Monte Carlo metody, ve
které je nejdfive pomoci generatoru pseudonahodnych Cisel vygenerovana matice S
kombinaci parametr( si. Pro tyto kombinace jsou nasledné vypocitany hodnoty y. Pro vypocet
Sia Srise matice S sklada z 2+K matic o velikosti (n xK), S ma tedy velikost ((2+K)n xK). Prvni
dvé (nxK) matice, A a B, jsou na sobé nezavislé, pficemz kazdy sloupec predstavuje soubor
pseudonahodnych hodnot jednoho z neurditych parametrl s hustotou pravdépodobnosti
popisujici neurditost prislusného parametru. Zbyvajicich K matic velikosti (zxK), AY, ma
s matici A shodné v8echny sloupce vyjma i-tého, ktery se shoduje s i-tym sloupcem matice
B. Hodnoty V(E(ylsl-)), nutné pro vypocet Sj, je pak mozné vypocitat podle jednoho z téchto
dvou schémat (Saltelli et al. 2010)

V(E(yls))= Zy )i(v(a), ~y(a),)

V(E(YI8))=V (¥)-5

(5.7)

2

(v(8),-¥(A), ).

>

=1

A hodnoty E (V (y |s_; )) , potfebné pro vypocet Sti, je mozné vypoditat podle jednoho z téchto
tfi schémat (Saltelli et al. 2010)

E(V(yls.))= V(y)——Zy ) y(AD) +(E(Y))
E(V(yls,))= Zy ( .—y(A('))J) (5.8)

1L o\
£V (y15.)) =5 2o v(A), -y(AL), ).
J:
Stejné jako v (Saltelli et al. 2010), pro vypoCet matic A a B byla nejdfive vygenerovana matice
C velikosti nx2K, jejiz kazdy sloupec je sloZzen ze Sobolovy série n pseudonahodnych ¢&isel
s rovhomérnym rozdélenim na intervalu [0,1]. Matice byla pak rozdélena na dvé poloviny (A,
B) a hodnoty kazdého sloupce byly transformovany tak, aby mély pozadovanou hustotu
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rozdéleni pravdépodobnosti. Nakonec bylo vytvofeno K matic A(Bi) pomoci tzv. radialniho

schématu (Saltelli et al. 2010).

V ramci neurcitostni analyzy je mozné z vysledkd Monte Carlo simulaci odpovidajicim maticim
A a B vypocCitat zakladni statistické charakteristiky jako je stfedni hodnota, rozptyl,

mezikvartilové rozpéti, popfipadé sestrojit histogramy rozdéleni hodnot yj (ti;Ej) .
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