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V ramci projektu ,Matematické modelovani migrace &imkce nan&stic* se snazime:

Cil projektu

0 zvySeni efektivityin-situ sanace Fe nanasticemi na konkrétni lokadit

vytvarime obecny simufi 3D nastroj

pro optimalizaci sanmiho zasahu vyuzivame heuristickou metodu — néngu
nalezeni globalniho minima, tj. optimalniteseni

z mnoziny moznych scéfavybereme ten, jehoz vysledky spini nasledujicd @
podminky:

- po skorteni sanace budou zbytkove koncentrace kontaminamSi nez
limity predepsanéijslusnym vodopravnimiradem

- ekonomickeé naklady sanace budou minimalni

vysledky jednotlivych sceité ziskame numerickou simulaci s&n@o zasahu

v
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Fe nandastice

Fe nandastice jsou perspektivni satm technologii:
+ nand@astice nesedimentuji
+ maji mérny povrch viddu desitek #ig
+ jsou vysoce reaktivni

ve vodném prosedi:

? shizuji redox a zvySuji pH prostdi

?/- nesou kladny povrchovy naboj

- podléhaji elektrostaticky podngine sorpci
Shluky nangéstic, nasnimano systémem

L i i T Ay 7 obrazové analyzy LUCIA G, rozliSeni:
agreguji do shlukvelikosti az desitelkkm R g e
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Model sana&niho zasahu

» Vv souwasne dob uvazujeme sartai zasah v usazenych horninach b&mmnosti
vyrazného puklinového systéru

» vyuzivame kontinualniisstup - horninové progtdi homogenizujeme
pramérovanim ges REV

e uvazujeme pouze pirsaturovanou zonu porezniho media

» simulace sanaiho zasahu se sklada zcitth uloh:
- proucéni podzemni vody
- transport rozpushych latek

- transport nan&stic

1) predpoklada se nasledné vyuziti tzv. kombinovaného mquielucni, ktery je vyvijen na TUL, viaMaryska, Severyn,
Tauchman, Tondr: Modelling of the groundwater flow ie fhactured rock — a new approach. Alogoritmy 2005.
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Model prou@ni podzemni vody

- prouckni kapaliny v saturované zémorninoveho prosedi je popsano Darcyho
zakonem a rovnici kontinuity:

u= —KD(—p + 2),
9

Ll.u = q,

kdeK je tenzor hydraulické vodivosti, je hustota zdrdj¢i propadi.
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Model transportu rozpustych latek

- transport rozpushych latek je popsan soustavou advekdisperzi-realkénich
parcialnich diferencialnich rovnic s algebraickymazbami zastupujicimi
rovnovazne reakce:

R% +Ofuc )- D.(DDCI):%(CIq' +c'q” +R )0 O{L...,N}

Cl(cx e ) =0 N1 % M)
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Model transportu rozpustych latek

- transport rozpushych latek je popsan soustavou advekdisperzi-realkénich
parcialnich diferencialnich rovnic s algebraickymazbami zastupujicimi
rovnovazne reakce:

ai' +0{uc )- D-(DDC.):%(C.Q' +q’ +R )01 Oft...N}

retard&ni faktor

€ (eaF.C.o) =IO My M)
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Model transportu rozpustych latek

- transport rozpushych latek je popsan soustavou advekdisperzi-realkénich
parcialnich diferencialnich rovnic s algebraickymazbami zastupujicimi
rovnovazne reakce:

ai' +0luc )-0(poc, )= Cl*q+ +R )01 0. N}

retard&ni faktor intenzitacerpani

€ (eaF.C.o) =IO My M)
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Model transportu rozpustych latek

- transport rozpushych latek je popsan soustavou advekdisperzi-realkénich
parcialnich diferencialnich rovnic s algebraickymazbami zastupujicimi

rovnovazne reakce:

retard&ni faktor intenzitacerpani

ai'+D.(uc|) (poc ) Q‘ 01 0{1,...,N}

intenzita vtl&eni

€ (eaF.C.o) =IO My M)
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Model transportu rozpustych latek

- transport rozpushych latek je popsan soustavou advekdisperzi-realkénich
parcialnich diferencialnich rovnic s algebraickymazbami zastupujicimi
rovnovazne reakce:

kinetické reakce

@ﬂ()()@g/ ]

retard&ni faktor intenzitacerpani intenzita vtl&eni

€ (eaF.C.o) =IO My M)
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Model transportu narastic

- zakladni mechanizmy transportu naastic jsou stejné jak vijpact transportu
rozpusénych latek

- vlivem elektrostatické interakce mezi n&asticemi a horninovym prastdim
dochazi k nerovnovazné sorpci, kterdza vest k lokalni zené porozity

- agregaci nangstic popisujeme kinetickou reakciradu

% + D-(Uka)— D.(DDck):élckq‘ +c g’ —,obaait" I Rkj’Dk D{L---,Nt}
Py 95 _

Py
kK G ——Kg Sk,
£ 0’[ k~k £ dk>~k




Technicka univerzita v Liberci
Fakulta mechatroniky a mezioborovych inzenyrskyciaist

Model transportu narastic

- zakladni mechanizmy transportu naastic jsou stejné jak vijpact transportu
rozpusénych latek

- vlivem elektrostatické interakce mezi n&asticemi a horninovym prastdim
dochazi k nerovnovazné sorpci, kterdza vest k lokalni zené porozity

- agregaci nangstic popisujeme kinetickou reakciradu

Rkj,Dk 0{,...N }

nerovnovazna sorpc¢e
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Pacateini a okrajové podminky

- pro vypaet sanace zavadime obvykle okrajové podminky (Dieicivy,
Neumannovy a Newtonovy), navic pro ulohu transpoptedepisujeme
pocateEni podminku pro distribuci koncentraci jednotlivyétek.

Vstupni data modelu sanace

- za pedpokladu adekvatniho popisu procegsrobihajicich fi sanaci,
presnost numerickych vypti zalezi na pesnosti vstupnich dat a paranietr
modelu.
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Vstupni data modelu

Lokalita sananiho zasahu:

- geologicka skladba lokality (mapové podklady
CGS, geologicky przkum)

- hydrogeologie

- koncentrace chemickych latek v podzemi
(terénni ptizkum)

Vlastnosti horninového pragidi:

- propustnost hornin, disperzivita (WEci a
stopovaci zkousky na lokaljt

Priklad geologické stavby Ilokality

- porozita, ... (laboratorni experimenty) Kutivody.
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Vstupni parametry modelu

Vlastnosti nan&astic:

- distribuce velikosti nani@astic a jejicasova zavislost,
ti. kinetické konstanty agregace (elektronova
mikroskopie, obrazova analyza)

- merny povrch nanéastic (BET analyzatory)

- chemické slozeni nadastic a jejich povrchové
VIstvy
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Vstupni parametry modelu

Chemické reakce:

- rychlostni konstanty jednotlivych reakci (vsadkové
experimenty)

- parametry sorpce pro jednotlivé latky (kolonove
experimenty)

Data ziskanéiplaboratornich a terénnich experimentech = ;1 ?--7
se nasledhivyuziji pro kalibraci modelu. et
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Struktura numerickeho modelu

 model proudni podzemi vody je diskretizovan smiSenou hybridniaraou metody
kone&nych prvki

 model transportu je v prostoru diskretizovan metoklone&nych objeni a vcasové
oblasti metodou &eni operatoru

Model

proud¢ni
A

— Advekce e ¢t LD FPerEe = Reakce }‘

Model transportu
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Verifikace - testovaci uloha

sit 200 x 30 x 2 elementy

uvazujeme kinetickou reakci:C,H,Cl, +2Fe’ +2H* - C,H, +2Fe* +2CI"
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Testovaci vypoet
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Testovaci vypoet
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Koncentrace C2H2CI2
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Verifikace modelu

V souwtasné dob probihaji dalSi testovaci vypty, které oviuji fyzikalni spravnost
modelu sanace a pomahaji odstratipgdné chyby v popisu prodesanace nebo
chybre napsany kod numerického modelu.

DalSi postup prace

- dokorteni testovani
- kalibrace modelu pomoci programu UCODE

- vypocet realné dlohy sanace na lokakurivody — vylEr nejvhodrjSiho scénige
san&niho zasahu
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Zaver/Shrnuti

je sestaven matematicky model sanace Fed#stioemi

model je implementovan do podoby obecného siémitteo nastroje

probiha verifikace modelu

bude nasledovat vypet realné udlohy

Podkovani

Prezentované vysledky vznikaji diky finam podpde GA AV CR v ramci programu
.Informac¢ni spol€nost”, grant 1IET408040515 ,,Matematické modelovaniratg a
interakce nangastic®.
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Dékuji Vam za pozornost.




