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Abstr akt

Pouziti softwarovych nastrojia pro modelovéni podzemich procest a jako podkladu pro jegich
fizeni je v soucasné dobeé standardni pristup. V této oblasti existuji komeréni i volng Sifitelné
programy razné urovng, jeich uziti ma vSak v konkrétnich aplikacich mnoho uskali. Vétsina
omezeni vyplyva z univerzanosti takovych software. Jednak univerzani software nemuze
optimalné vyuzit vSechna dostupna data (Glohu je tieba prizpisobit moznostem modelu),
jednak musi byt koncipovan robustng, tedy tak, aby ,za kazdou cenu dodal vysledek* — to
vyZaduje aplikaci robustnich numerickych metod, které nelze dobie optimalizovat, a
dusledkem je vysoké narocnost na vypocetni prostiedky acas.

Modely bézn¢ uzivané pro vypocet proudéni (napi. MODFLOW) Ize obvykle svazat s
univerzalnimi softwarovymi prostiedky pro modelovani transportu ldtek (MT3D, MOC3D) a
chemickych rovnovah a kinetickych reakci (napr. CHAQS, CHESS, HARPHRQ, JESS,
MINEQL, PHREEQC) a uZivaji se v sanacni praxi k predikci U¢innosti hydrogeol ogickych
zésahi. Jsou vSak obvykle zaloZzeny na zékladnich numerickych metodach a maji zésadni
omezeni natopologii sité ageometrii modelu a vysoké naroky na vypocetni ¢as.

Pro moznost modelové postihnout tyto procesy je tedy nezbytna schopnost modelu dostatecné
piesné a s maymi naroky na vypocetni ¢as a prostor popsat rychlost a kvaitu zmén
chemického dloZeni roztoku a zeiména srézeni pevné faze, kterd muze zpusobovat zménu
hydrologickych vlastnosti horninového prostiedi.

Chemické reakce jsou z pohledu modelovéni soucasti problému transportu latek. Maji vak
z tohoto hlediska dvoji velmi rozdilny charakter. Kinetické chemické déje se projevi jako
¢leny konvekéng-reakene-disperzni rovnice a rovnovézné chemické déje se projevi jako
algebraické vazby mezi koncentracemi jednotlivych slozek roztoku. Transportni Uloha ma
tedy charakter parabolické parcidni diferencidni rovnice s agebraickou vazbou a jako takova
musi byt feSena. Pripomenme, Ze za kinetické povaZzujeme ty chemické reakce, které probihgji
jednim smérem ur¢itou konecnou rychlosti. Za rovnovazné povazujeme reakce, které
probihaji obéma smeéry a ustavuji rovnovahu v ¢asech kratSich nez diskretizacni krok ¢asové
diskretizace.

Komplikace pii feSeni reanych uloh obecné vyplyvaji ze dvou zdroju: z ¢asové narocnosti
piesnych vypocéti modelovanych procesi v rozsahlé oblasti (v piipadé chemickych modeli
jde zggména o velké mnoZstvi casovych krokd vypoctu na velkém mnozstvi konecnych
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objemi) a z nedostatku dat pro piesné uréeni parametrii vypocétu (v rednych aplikacich jde
hlavné o parametry vzgemnych chemickych reakci mnoha desitek chemickych latek
v prostiedi, které se neshoduje s laboratornimi podminkami). Pri feSeni realnych Uloh je tedy
tieba kromé navrhu a testovani ,piesnych® modelt popisujicich co nejpiesngji znamé
chemické d¢je (zde lze svyhodou uzit komerénich a volné dostupnych modelu) také
navrhnout zjednoduSené chemické modely. ZjednoduSeni muze spocivat jednak v zahrnuti
mensiho poctu vybranych model ovanych déju s velkym viivem na vysledek, tedy zanedbanim
méné podstatnych chemickych déju, jednak v nahrazeni vypoctu chemickych déja vypoctem
»predpovedi“ uréené heuristickymi aproximacnimi funkcemi urcenymi na zékladé presného
modelu vSech d¢ji v rozsahu piedpokladanych pocatecnich podminek.

Prikladem zjednoduseného heuristického pristupu k modelovani kinetickych reakci maze byt
nahrazeni sloZitého systému organickych latek v benzinu a jejich rozdilnych kinetik hofeni ve
vélci spalovaciho motoru vypoctem horeni jedné latky (benzinu) sheuristickou kinetikou
hoteni. Tento pristup ajeho kalibrace byl publikovan napt. v dizertacni préci [1].

Pro pribliZzeni zjednoduSeného piistupu k modelovani pievazné rovnovaznych chemickych
déj jsme zvolili dlohu miseni kyselych technologickych roztoki piitomnych v horning
v lokalite Straz pod Ralskem se dlivy z nadzemni technologie prepracovavajici tyto roztoky
vylucovanim kamence. Cilem vyzkumi je specifikovat podminky, za kterych dojde
k vysréZeni  nejnebezpecngjSich kontaminanti, zejména téZkych kovi, zroztoku do
horninového prostiedi. Jednim z hlavnich parametri podminujicich sréZeni tézkych kovi je
pH roztoku. Navrhli jsme proto dva vypocetné nenarocné zpuasoby odhadu pH smési dvou
roztokt pii jejich miseni a provedli jsme jgich srovnani svysledky laboratornich meéieni.
Tato ¢ést prispévku vychézi zeiména z vysledka publikovanych v roénikovém projektu V.
Zabky [2] s experimentdnimi podklady ing. L. Gombo3e [3].

Pro provedeni testt a srovnani vysledka heuristickych postupt je tieba mit k dispozici
experimentalni data, nebo data sexperimentdnimi srovnatelnd Proto v soucasné dobé
pracuieme na sestaveni davéryhodného modelu chemickych rovnovah v programu
Geochemist’s Workbench ajeho oveéieni dalSimi chemickymi experimenty.

Prispévek naznacuje mozny postup zjednodusovani komplexnich chemickych déju pro zcela
konkrétni piipady a obsahuje dva priklady. Hlavni podminkou pro UspéSnost takového
postupu je vSak dostatek experimentalnich dat pro kalibraci a ovéreni zjednoduSeného
modelu, coZ neni podminka vZdy snadno spinitelna Zésadni chyby potom pii pouZivéni
heuristickych modelt vznikaji tehdy, pouzivaji-li se v podminkéch, pro které nebyly ovéieny.
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