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Jednotlivé soucasti modelu

» pohyb podzemni vody (hydrogeologie — transport)

*

interakce voda-hornina-atmosféra (geochemie — reakcni ¢ast)

< propojeni: transportne-reakcni modelovani

*

rychlost interakci: kinetika

L)

*

hlavni problém: ¢asova narocnost vypoctu
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Zakladni procesy
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Zakladni procesy
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Zakladni procesy
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Mineralni slozeni a reakce

Pyrit FeS,

< FeS, (pyrit) + H,0 +3,50,(aq) - Fe** +2S0,> +2H*

< Fe?* +1,5H,0 +0,25 0,(aq) - FeOOH (goethit) + 2 H*

Kalcit CaCOy,

CO,(g) > CO,(aq)

CO,(aq) + H,0 - H,CO,
H,CO; - H* + HCO4™

HCO,~ > H*+CO.=

Ca?* + CO,% - CaCo, (kalcit)

3

%

K/ R/
0’0 0.0

R/
0.0

R/
0.0

Uraninit UO,
< UO2 (uraninit) + 2 H* +0,5 O,(aq) - H,0 +UO,?*

Organické latky
<« C°H,0 - 0,5 C"VH,(aq) + 0,5 C"VO,(aq)
« CPH,0(aq) +H,0 > 4e +4H* +C"VO,(aq)
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Rezim proudeni

X

L)

Uvodni etapa (lag etapa): 20 let (interval 0-20 let)

L)

X4

L)

Oxidacni etapa: 130 let (interval 20—150 let)

L)

4

L)

*

Redukcni etapa: 120 let (interval 150-220 let)

)

o

L)

Etapa ,vyplachnuti” (flush etapa): 80 let (220—300 let)

L)
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Slozeni vod

_ — —_Other —
6 6 6 NG SO4 6
5 5+ 5H M g++ 5
4 - Other _Other 4 - Other _Other 4l - 4 -
2 2 2 2 | _ewsr  Other
~~ — ~ - ~~
33— 83— 33_ HCO3 33_
& ) & )
Na" | HCOj Na" | HCOj a E
2+ 2 - 2 - 2 - HCO.
catt H 3
1 1+ 1+ 1k
Mg Mg
i - L -
Ca Ci Ca Ci Cl cat —€r
O L 0 L O L O L[
Domain water Groundwater Oxidizing water Reducing water
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Slozeni vod
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Vyvoj po 220 letech
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Vliv zastoupeni mineralu vdoméne na pH

4
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Vliv zastoupeni mineralu v domeéné na tvorbu goethitu
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Casova naro¢nost vypoctu

zakladni doména s 200 bunkami

pocet

interval jeden krok krokd doba vypoctu
rok hod. mil hod.
1.90E-06 300 5.0 157.9 3.2
7.62E-07 300 2.0 393.7 7.2

3.80E-07 300 1.0 789.5 14.0
,Zahusténa“ doména s 800 bunkami
1.90E-06 300 5.0 157.9 11.69
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Zjednoduseni modelu

<% Zakladni model — interakci se Ucastni:

< 10 minerald
< 324 specii
< 29 plynu

« Zjednoduseny model (koncentrace > 1x10~° mol I2):

< 10 minerall
< 28 specii
< 8 plynu
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Zjednoduseni modelu

uplny model

interval  jeden krok pocet krokti doba vypoctu
rok hod. mil min.
1.90E-06 300 5.0 157.9 189.4
zjednoduseny model
1.90E-06 300 5.0 157.9 27.5
4.57E-05 300 120.1 6.6 1.3
300 239.9 3.3 0.7
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Souhrn

< Pripraven transportne-reakéni model
< acidobazickeé reakce
< oxidacne-redukcni reakce
< oxidacni rozpousténi a srazeni minerall
< redukcni rozpousténi a srazeni mineralu

< Pripraven postup zjednoduseni transportne-reakéniho modelu
. zkraceni vypocetniho ¢asu na 1/260
- zachovana vypovedni hodnota modelu

&

D)

L)

&

)

L)

< Vyuziti superpocitace IT4l dava nadéji na simulaci vyvoje realného
horninového prostredi.
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