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IDENTYFIKACJA PARAMETROW HYDROGEOLOGICZNYCH NA PODSTAWIE MODELOWANIA
KRZYWEJ PRZEJSCIA W SRODOWISKU MATLAB

IDENTIFICATION OF HYDROGEOLOGICAL PARAMETERS BASED ON MODELLING
BREAKTHROUGH CURVE IN MATLAB ENVIRONMENT

MARIUSZ KACZMAREK', KATARZYNA KAZIMIERSKA-DROBNY',
MAREK MARCINIAK?, MONIKA OKONSKA?

Abstrakt. W badaniach przeprowadzonych w skali laboratoryjnej wykonano serig eksperymentéw kolumnowych w trzech wymiarach
kolumn oraz z dwoma rodzajami znacznikow. W wyniku do§wiadczen zarejestrowano krzywe przejscia, przedstawiajace zmienno$¢ koncen-
tracji znacznika w funkcji czasu. Zachodzace podczas eksperymentéw kolumnowych procesy filtracji oraz migracji opisano za pomoca row-
nan matematycznych. Przeprowadzono badania parametryczne dla przyjgtego modelu matematycznego, wykorzystujac rozwiazania
numeryczne metoda elementoéw skonczonych. Identyfikacj¢ parametréw hydrogeologicznych wykonano nowa metoda, wykorzystujaca
optymalizacj¢ numeryczna i funkcj¢ wbudowana w srodowisku obliczeniowym MATLAB. Przedyskutowano wyniki przeprowadzonej inde-
tyfikacji parametréw hydrogeologicznych.

Stowa kluczowe: eksperymenty kolumnowe, krzywe przejscia, MATLAB, metody optymalizacyjne, identyfikacja parametrow hydrogeolo-
gicznych.

Abstract. Series of laboratory column tests with three sizes of columns and two kinds of tracers were performed. As the result the break-
through curves which showed the dependence of tracers’ concentration on time were obtained. The proceses of water filtration and transport
of pollutants in columns were described by appropriate mathematical equations. For the given model the parametric studies were done using
numerical solutions obtained by finite element method. The identification of hydrogeological parameters was carried out by the proposed new
method using build in function of numerical optimization within MATLAB environment. The results of identification of hydrogeological pa-
rameters were discussed.

Key words: column experiments, breakthrough curves, MATLAB program, optimization methods, identification of hydrogeological
parameters.
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WSTEP

Modelowanie matematyczne i symulacja numeryczna pro-
cesow filtracji wod podziemnych oraz migracji zanieczysz-
czen w warstwach wodono$nych sa obecnie najintensywniej
rozwijajaca si¢ dziedzina badan hydrogeologicznych. Ros-
nie liczba wyspecjalizowanych programéw komputerowych,
ktore umozliwiaja symulacje numeryczna tych procesow.
Mozliwos$¢ przeprowadzenia obliczen symulacyjnych jest jed-
nak uwarunkowana znajomoscia wartosci liczbowych wszyst-
kich parametrow hydrogeologicznych, niezbgdnych do opisu
matematycznego procesow filtracji wod podziemnych i migra-
¢ji zanieczyszczen. Rozpoznanie warto$ci poszczegdlnych pa-
rametrow na obecnym etapie rozwoju badan hydrogeologicz-
nych wymaga wielu badan laboratoryjnych i terenowych. Mozna
zaryzykowaé stwierdzenie, ze modelowanie hydrogeologiczne
jest obecnie najbardziej ograniczane wlasnie przez brak danych
dotyczacych wartosci niektorych parametrow hydrogeologicz-
nych. Pilnym zadaniem jest zatem opracowanie nowych efek-
tywnych metod wyznaczania wartosci liczbowych wszystkich

parametrow procesow filtracji i migracji wystgpujacych w opi-
sic matematycznym danego modelu.

Glownym celem badan byto opracowanie nowej metody
interpretacji krzywej przejscia, zarejestrowanej doswiadczal-
nie w warunkach laboratoryjnych. Metoda interpretacyjna
polegata na zastosowaniu srodowiska MATLAB do identy-
fikacji parametréw hydrogeologicznych, rozumianych jako
parametry filtracji wody oraz parametry migracji znacznika
przez probke gruntu, wystgpujacych w przyjetym modelu
matematycznym. Procedure¢ identyfikacyjna sze$ciu parame-
trow hydrogeologicznych, takich jak: porowatos¢ efektywna
n., wspotczynnik dyspers;ji o, stala Henry’ego Ky, stata Kg
i wyktadnik potggowy N Freudlicha oraz stala k; reakc;ji ki-
netycznej, przeprowadzono za pomoca funkcji wbudowa-
nych w MATLAB. Ze wzgledu na duza liczbg poszukiwa-
nych parametrow proces identyfikacji przeprowadzono z wy-
korzystaniem metod optymalizacyjnych.

BADANIA EKSPERYMENTALNE

Badania eksperymentalne przeprowadzono na stanowi-
sku do$§wiadczalnym, na ktorym zamontowano trzy wilasnej
konstrukeji kolumny filtracyjne o zrdéznicowanych wymia-
rach (fig.1, 2):

—dhugosci 10 cm i $rednicy 40 mm (oznaczonej jako 1),

— dhugosci 30 cm i $rednicy 70 mm (oznaczonej jako 2),

—dlugosci 110 cm i $rednicy 80 mm (oznaczonej jako 3).

Wszystkie rodzaje kolumn miaty podobng budowg i ana-
logiczng zasadg dziatania. Kolumny zostaty zbudowane z po-
limetakrylanu metylu PMMA (pleksi), materiatu zapewnia-
jacego neutralno$¢ chemiczna w stosunku do cieczy bio-
racych udziat w do§wiadczeniach.

Na stanowisku doswiadczalnym z kolumnami filtracyj-
nymi zarejestrowano osiemnascie krzywych przejscia. Ba-
dania obejmowaly doswiadczenia z piaskiem $rednioziarni-
stym (oznaczonym jako M) i roztworem zawierajacym dwa
rodzaje znacznikow: jony chlorkowe Cl, traktowane jako
znacznik idealny, ulegajacy procesom konwekcyjno-dysper-
syjnym, oraz jony litu Li", traktowane jako znacznik sorbo-
wany, ulegajacy procesom konwekcyjno-dyspersyjnym oraz
sorpcji.

Wszystkie eksperymenty zostaty przeprowadzone w wa-
runkach dynamicznych, przy statym gradiencie hydraulicz-
nym i. Zatozono, ze do$wiadczenia przebiegaja w warun-
kach srodowiska utleniajacego. Przeprowadzenie iniekcji roz-
tworu znaczonego zaplanowano metoda skokowa, tj. zgod-
nie z funkcja skoku jednostkowego Heaviside’a, oraz me-
toda impulsowa, a wigc zgodnie z praktyczng realizacja fun-
kcji impulsowej Diraca. W ten sposob podczas badan labora-
toryjnych zarejestrowano trzy typy krzywych przejécia: krzy-

wa skokowa rosnaca, krzywa skokowa malejaca (iniekcja
ciagta znacznika) oraz krzywa impulsowa (iniekcja krotko-
trwata znacznika).

Kazde z doswiadczen na stanowisku laboratoryjnym reali-
zowano wedtug jednolitej procedury badawczej, wypracowa-

Fig. 1. Stanowisko badawcze z kolumnami filtracyjnymi

The experimental facility with filtration columns
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The types of columns, soils and tracers used in studies

nej w trakcie wezesniejszych badan kolumnowych (Okonska,
20006).

W ramach rozpoznania parametrow hydrogeologicznych
ztoza filtracyjnego oszacowano porowatos¢ poszczegolnych
probek piasku. Wspotczynnik porowatosci catkowitej ozna-
czono w przyblizeniu metoda objetosciowa (Myslinska,
1998). Wyniki obliczen zawarto w tabeli 1. Podczas badan
kolumnowych prowadzono pomiary, ktore pozwalaly wy-
znaczy¢ parametry filtracji, jak rowniez kontrolowaé prze-
bieg koncentracji na wyjsciu. W tym celu wykonywano sys-
tematyczne pomiary gradientu hydraulicznego oraz wydatku
filtracji. Ponadto kontrolowano temperature, a takze elektro-
lityczna przewodnos¢ wiasciwa roztwordw wyjsciowych
i wejsciowych.

OPIS MATEMATYCZNY PROCESOW FILTRACJI I MIGRACJI ZNACZNIKA
W KOLUMNIE FILTRACYJNEJ

Rownania adwekcyjno-dyspersyjnego jednokierunkowe-
go transportu masy w nasyconych materiatach porowatych z
uwzglednieniem rownowagowej sorpcji lub liniowej nieod-
wracalnej sorpcji kinetycznej maja odpowiednio postac (Fet-
ter, 2001):

Ge_ v, 0 D o 0
ot R, ox R ox?
2
2
de_, G p o b 21
ot Ox ot m

gdzie:
¢ - stezenie substancji [mg/dm’],
t —czas[s],
v, —S$rednia predkos¢ porowa (adwekcyjna) [m/s],
X, ¢ —zmienna przestrzenna i czasowa [m], [s],
D —wspolczynnik dyspersji hydromechanicznej [mz/ s],
R — wspolczynnik retardacji [-],
ky - stata reakcji [-],
Ps — gestosé szkieletu gruntowego [kg/m?],
n —porowato$¢ catkowita [—].

W przypadku sorpcji rownowagowej rozwazono liniowy
model Henry’ego oraz potggowy model Freudlicha, ktore
majg postac:

N-1
R, =1+Ps .k, R, =14 PRENC 3]
n n
gdzie:
K4 — stata dystrybucji Henry’ego,
K — stata dystrybucji Freudlicha,
N —wykladnik potegi modelu Freudlicha.

Rozwiazania roéwnan [1] oraz [2] w konfiguracji odpo-
wiadajacej testowi kolumnowemu uzyskano, przyjmujac, ze
na gornym brzegu (podobnie jak w eksperymencie) zadana
jest koncentracja skokowo rosnaca, skokowo malejaca lub
impulsowa, z amplituda c¢). Warunek poczatkowy dla pierw-
szego 1 trzeciego przypadku przyjgto zerowy, za$ w przy-
padku koncentracji skokowo malejacej wynosi ¢y. U dolnej

podstawy probki zatozono brak transportu dyfuzyjnego, tzn.
oc

— =0

Ox

ANALIZA PARAMETRYCZNA

Analiza parametryczna krzywej przejscia polega na okres-
leniu, jaki wptyw na ksztalt krzywej przejscia maja poszcze-
gblne parametry procesu migracji zanieczyszczen w osrodku
gruntowym. Analizg przeprowadzono dla wszystkich typoéw
sygnatu wejsciowego. Rozwiazanie rownan [1] i [2] uzyska-
no, wykorzystujac wbudowane procedury numeryczne w pro-
gramie MATLAB, bazujace na metodzie elementow skon-
czonych.

Na figurze 3 przedstawiono przyktadowe krzywe przejs-
cia dla réznych warto$ci porowatosci efektywnej. Wartosci

pozostatych parametrow przyjetych do symulacji byly state
i wynosity: dyspersyjnos¢ o = 0,001 m, wysoko$§¢ probki
L =0,3 m, gradient hydrauliczny i = 0,1 m/m, porowatos¢ n
= 0,3, porowatos¢ efektywna n, = 0,3, ggstos¢ materiatu
szkieletu p; = 2,65 kg/dm3, stezenie znacznika na wejsciu
(impulsu) Co = 10 mg/dm’.

Wzrost porowatosci efektywnej powodowat spadek pred-
kosci adwekcyjnej i wolniejsze przychodzenie substancji
przez kolumng; rowniez obserwowano jej wptyw na pochy-
lenie krzywych przejscia oraz na ksztalt impulsu.
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Fig. 3. Ewolucje krzywych przejscia dla ré6znych wartosci porowatosci efektywnej

The evolution of breakthrough curves for different value of effective porosity

Na figurze 4 poréwnano krzywe przejscia dla trzech fi-
zycznie uzasadnionych warto$ci dyspersyjnosci a = 0,0001,
0,001 oraz 0,01 m. Wartos$ci pozostatych parametrow przy-
jeto jak wezesniej.

mniej strome. W przypadku wymuszenia impulsowego dys-
persyjno$¢ powoduje przesunigcie w czasie i zmiang ksztattu
impulsu oraz wysoko$ci maksimow.

Wplyw statych dystrybucji przedstawiono kolejno na
Dyspersyjno$¢ zmienia nachylenie krzywej przejscia. Im  figurach 5-8.

wigksza jest warto$¢ dyspersyjnosci, tym nachylenie jest
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The evolution of breakthrough curves for different value of dispersivity
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The evolution of breakthrough curves for different distribution coefficients
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Z przedstawionych symulacji wynika, iz wzrost statej
podzialu Henry’ego Ky powoduje réwnolegte przesunigcie
krzywej przejscia, czyli opdznienie w przejsciu zanieczysz-
czenia przez probke. Obserwuje si¢ mate zmiany w czasach
przyjscia substancji dla niskich wartosci stalej Kq. Wzrost
statej podziatu powoduje przesunigcie impulséw i obnizenie
maksiméw, ale nie powoduje utraty symetrii krzywej przejs-
cia. Wyktadnik potegi N w modelu Freudlicha nie zmienia
czasu, po ktorym pojawia si¢ zanieczyszczenie na brzegu
kolumny, ale zmienia ksztatt nachylenia krzywej przejscia.
Ze wzrostem wyktadnika potegowego N rosnie stromos$é
krzywej przejscia (Fetter, 2001). W przypadku wymuszenia

impulsowego wzrost wyktadnika N powoduje nieznaczne
obnizenie i przesunigcie maksimum. Z obserwacji wynika,
iz wyktadnik potggowy N wplywa na stromos$¢ krzywej
przejscia, czyli intensywnos¢ procesu transportu zanieczysz-
czenia przez kolumng filtracyjna. Wzrost stalej reakcji pierw-
szorzedowej nie powoduje opdznienia przyjscia substancji,
ale wplywa na koncowa warto$¢ stezenia na koncu kolumny.
Zgodnie z oczekiwaniem, ze wzrostem stalej k; stezenie za-
nieczyszczenia po przejsciu przez kolumng maleje. W przy-
padku wymuszenia impulsowego stata k; powoduje obnizenie
warto$ci maksimum impulséw, ale nie zmienia ich symetrii.

IDENTYFIKACJA PARAMETROW FILTRACJI I MIGRACJI

Rozwiazanie zagadnienia odwrotnego w celu estymacji
poszukiwanych parametréw przeprowadzono za pomoca pro-
gramu obliczeniowego MATLAB. Funkcjg btedu (celu) FC
zdefiniowano w postaci sumy roznicy kwadratow bledow:

N
FC=3[va -v,(At)]’ 4]
k=1

gdzie:
YVer — wynik eksperymentalny dla chwili #;
yr — wartos$¢ stgzenia okreslonego z modelu matematycz-
nego dla tej samej chwili czasu;
A — wektor parametrow estymowanych.

Minimalizacje funkcji bledu (rozwiazanie zagadnienia
odwrotnego) uzyskano, wykorzystujac wbudowana w pakie-
cie optymalizacyjnym MATLAB-a funkcjg Isqcurvefit, bg-
daca implementacja metody obszaru zaufania.

Procedura identyfikacji zostata podzielona na dwa etapy.
W pierwszym etapie byly identyfikowane parametry filtra-
cyjne: porowato$¢ efektywna i dyspersyjnos¢, a zrodtem da-
nych byly krzywe przejscia jonow chlorkowych; w drugim
identyfikowano parametry sorpcji: wspotczynnik dystrybu-
cji K;, wspotczynniki modelu Freudlicha K oraz N lub
wspotczynnik liniowego modelu kinetycznego 4, przyjmu-
jac jako dane krzywe przejscia dla jonow litu.

WYNIKI BADAN

Na figurze 9 pokazano wykresy krzywych przejscia zare-
jestrowane podczas eksperymentow kolumnowych. W ko-
lejnych wierszach od gory sa wyniki dla kolumny 1, 2 i 3.
W pierwszej kolumnie kazdego rysunku zamieszczono krzy-
we skokowe rosnace, w drugiej — krzywe skokowe malejace,
za$ w trzeciej — krzywe impulsowe. Daje to calosciowy ob-
raz zakresu przeprowadzonych badan eksperymentalnych dla
piasku $rednioziarnistego M.

Kazda z zarejestrowanych krzywych postuzyta do iden-
tyfikacji parametrow filtracji wody i migracji zanieczysz-
czen. Uzyskane wyniki eksperymentow kolumnowych oraz
obliczen parametrow identyfikacyjnych przedstawiono
w tabeli 1, a przykladowe wykresy krzywych przejscia
znacznikdéw pokazano na figurze 10. Na wykresach pogru-
biona linig ciagla przedstawiono zmiany w czasie koncen-

tracji znacznika zadawane na wejsciu do kolumny filtracyj-
nej, natomiast trojkatami pokazano koncentracjg tego
znacznika po przejsciu przez kolumng filtracyjna. W przy-
padku znacznika idealnego linia ciagla zaznaczono krzywa
przejscia, obliczong w programie MATLAB na podstawie
parametréw uzyskanych w procesie identyfikacji. W przy-
padku znacznika sorbowanego linia ciagta zaznaczono
krzywa przejscia obliczona w programie MATLAB na pod-
stawie parametrow uzyskanych w procesie identyfikacji
przeprowadzonym dla sorpcji wedtug zatozen Henry’ego.
Linia przerywana zaznaczono wyniki obliczen dla sorpcji
wedtug schematu Freudlicha. Natomiast linia kropkowa za-
znaczono wyniki obliczen dla sorpcji nierdwnowagowej
z kinetyka reakcji I rzedu.
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Fig. 9. Krzywe przejscia dla zrealizowanych eksperymentéw kolumnowych
The breakthrough curves for the performed column experiments
Tabela 1
Wiyniki identyfikacji parametréow hydrogeologicznych
Results of hydrogeological parameters identification
Eksperyment Jony chlorkowe Jony litu
Rodza) L Coa Cori n k n, o Ka Ry Kr N Rr ki
piasku
[m] | [mg/dm’] | (mg/dm’] | [-] | [ms] | [[] | [m] | [gem’] | [] | [g/em’] [-] [ [g/em’]
5225 5,15 2,53E-04 | 0,40 | 0,00140 | 0,02060 | 1,18 | 0,00260 | 2,67710 40,08 | 0,000006
0,1 535,0 5,21 0,30 | 2,53E-04 | 0,33 | 0,00480 | 0,01310 | 1,12 | 3,44910 | 0,01640 1,75 | 0,000000
525,0 5,17 2,89E-04 | 0,45 | 0,00250 | 0,02100 | 1,19 | 0,05920 1,00000 3,38 | 0,000424
=
g 525,0 4,97 2,67E-04 | 0,30 | 0,00260 | 0,00230 | 1,02 | 0,00290 | 2,37120 31,06 | 0,000007
=
[
E 0,3 525,0 4,92 0,30 | 2,67E-04 | 0,32 | 0,00510 | 0,01220 | 1,11 | 3,88960 | 0,00830 1,73 | 0,000000
Q
.é 525,0 5,01 2,28E-04 | 0,26 | 0,00570 | 0,03100 | 1,27 | 0,05120 | 0,98100 4,86 | 0,000039
515,0 4,97 2,68E-04 | 0,29 | 0,00170 | 0,00460 | 1,04 | 0,00000 | 6,73860 | 34176,33 | 0,000004
1,0 515,0 4,92 0,31 | 2,68E-04 | 0,28 | 0,00720 | 0,00480 | 1,04 | 2,61150 | 0,00540 1,77 | 0,000000
515,0 5,01 2,67E-04 | 0,27 | 0,00420 | 0,01490 | 1,13 | 0,07840 1,22700 6,59 | 0,000018

L — dtugos$¢ probki piasku, Cp — stgzenie znacznika w roztworze, k — wspotezynnik filtracji, n — porowatosé¢ catkowita, n, — porowatos¢ efektywna (aktywna),
o — stata dyspersji, Kq— empiryczny wspotczynnik rozdziatu, Rz~ wspotczynnik retardacji Henry'ego, Kf, N — state izotermy Freudlicha, Rr — wspotczyn-
nik retardacji Freudlicha, k; — stata reakcji pierwszorzgdowe;j

L —length of sand sample, Cy — tracer concentration, k—hydraulic conductivity, n — total porosity, n. — effective porosity (active porosity), o — dispersivity,
Kq — distribution coefficient for a linear sorption, R;— Henry retardation factor, Kf, N — Freudlich constants, R — Freudlich retardation factor, k; — kine-
tic reaction constant
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Fig. 10. Przykladowa impulsowa krzywa przejscia jonow chlorkowych i litu (kolumna 2)

The example of impulse breakthrough curve of chloride and lithium ions (column 2)

WNIOSKI

1. Obserwuje si¢ opdznienie krzywych przejscia dla jo-
néw sorbowanych oraz obnizenie poziomu ich st¢zenia po
nasyceniu. Oznacza to, ze schemat procesow sorpcyjnych
powinien uwzgledniaé procesy rownowagowe oraz nierow-
nowagowe.

2. Na kolumnach o dlugosci probki gruntu do 1 m stabo
widoczny jest efekt skali w zakresie dyspersji hydrodyna-
miczne;.

3. Jakosciowa analiza wynikow badan parametrycznych
w pordéwnaniu z wynikami eksperymentéw pozwala na

wstepna oceng przydatnosci rozwazanych modeli do opisu
transportu.

4. Opracowane procedury identyfikacyjne wykazaty
dobra zbieznos¢ i stosunkowo niewielka zaleznos¢ od wybo-
ru punktu startowego estymacji. Oznacza to znaczaca wiary-
godnos$¢ procedur optymalizacji oraz brak wielu minimow
lokalnych.

5. Dla wigkszosci eksperymentalnych krzywych przejs-
cia uzyskano jakosciowo dobre dopasowania modeli zawie-
rajacych identyfikowane parametry.
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6. Wérdd prawdopodobnych przyczyn réznych wartosci
identyfikowanych parametrow moga by¢: btedy danych po-
miarowych, niejednorodno$¢ probek gruntu potwierdzona
rozrzutem pomierzonych warto$ci wspotczynnikow filtracji,
brak stabilno$ci fizykochemicznej lub biologicznej gruntu,
niewlasciwy model teoretyczny sorpcji.

7. Ze wzgledu na zjawisko wysycania si¢ probki gruntu
w kolumnie sorbentem korzystnie bytoby zmieni¢ kolejnos¢

realizacji eksperymentow, zaczynajac od krzywej impulso-
wej. Whasciwe dobranie parametrow czasowych impulsu bg-
dzie jednak wymagato przeprowadzenia wstgpnego ekspery-
mentu z impulsem probnym o bardzo skréconym czasie
trwania.

8. W dalszych badaniach warto rozwazy¢ modele sorpcji
laczace sktadowa rownowagowa i nierbwnowagowa, a takze
odwracalna i nicodwracalna.
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