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Paralelizovany reakcné-transportni model Sireni kontaminace
v podzemnich vodach

Technologicka agentura Ceské republiky, TH02030840
Prijemci podpory
= DHI a.s., Hlavni prijemce
= Masarykova univerzita, Ustav geologie
» \/ysoka Skola barnska - Technicka univerzita Ostrava, IT4Innovations

Cilem projektu bylo zlepSit moznosti analyzy potencialniho rizika kontaminace zivotniho prostredi

v dusledku dlouhodobého S$ifeni radioaktivnich latek z hlubinného Ulozisté radioaktivnich odpadu
okolnim horninovym prostredim.

Rada materidlovych charakteristik je k dispozici se znaénou mirou neurditosti, jak je typické pro popis
horninového prostredi ve znaénych hloubkach a pro dlouhodobé predpovédi vyvoje prostiedi. Analyza
citlivosti pomoci numerickych simulacénich modelu je tak vysoce naro€na na rozsah vypoctu. Stejné
tak jsou vypoCetné vysoce narotné samotné simulace pomoci reakéné-transportnich modelu, jejichz
paralelizace pro podminky nasazeni na systémy HPC (High Performance Computing) umozni
provadéni vypoctu realnych rozméru v dostupném case.

Financovani projektu z prostfedka TACR podpofilo SURAQ zaslanim Dopisu o zajmu vyuZiti v?slm%;.
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Paralelizovany reakcné-transportni model Sireni kontaminace
v podzemnich vodach

Vystupy projektu
= piChem
» FEFLOW dopinék zalozeny na PhreeqcRM (ReakCni modul pro simulatory
transportu kontaminantu zaloZeny na geochemickém modelu PHREEQC)
* Pro Windows i Linux
= FePEST
= Nastroj pro kalibraci a analyzu FEFLOW modelu

* Projekty obvykle model spousti vicekrat (napr. Analyza Monte Carlo, LHS
200x plus)

= FePEST muze distribuovat béhy modelu na vice uzlu vypocetniho clusteru
» \/yuziva metodu mistni analyzy citlivosti, ktera vyuziva pristup Latin
Hypercube Sampling
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FEFLOW vytvari robustni, presneé a prostorove detailni vysledky

FEFLOW je pouZitelny pro velké mnoZstvi projektu
proudéni podzemni vody a tepla od mistniho aZz po
regionalni méritko.

S FEFLOW lze vytvaret 3D vrstvy zaloZené na vrstvach,
Castecné nestrukturované nebo zcela nestrukturovanée.
Vytvaret presné prostorové znazornéni slozitych
geologickych a geometrickych nastaveni, jako jsou Teky,
zlomy, potrubi, tunely a umisténi vrtd. Deaktivovat a
znovu aktivovat prvky sité v doméné modelu, aby se
zohlednili ¢asové zmény, jako jsou vykopy tunelll nebo
konstrukce dulnich Sachet a pater.
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FEFLOW podporuje Sirokou Skalu fyzikalnich procesu.
OBECNE

+ Proménné podminky

+ Podminky ustaleného stavu
PROUDENI VODY

+ Darcyho proudéni v poréznim prostiedi

+ 2D/3D nesaturovane proudéni

* Proudéni v nesaturované zoné

* Proudéni v zavislosti na hustoté roztoku

* Proudéni v puklinach a trubkach
TRANSPORT TEPLA

+ Advekce-kondukce tepla

+ Transport tepla v puklinach

* Thermohaline konvekce

TRANSPORT HMOTY
» Advekéni-difusné/dispersni transport rozpusténych
slozek

« Transport jednoho a vice druht rozpusténych latek

* Rovnovazna sorpce

+ UzZivatelsky definované kinetické reakce

+ Transport latek puklinovym systémem

+ Propojeni FEFLOW s PhreeqcRM pro geochemické
modelovani

DHI
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PhreeqcRM

Reakéni modul pro reaktivni transportni simulatory. Je zalozen na tfidé Iphreeqc, umoznuje
pristup ke vSem metodam reakcniho prostiedi PHREEQC. Obsahuje metody pro pocatecCni a
okrajlové podminky, sgouéténi reakci na vSech burikach modelu, pfenos dat do a z modulu a
paralelizaci pomoci MPI nebo OpenMP.

PhreeqcRM je geochemicky reakéni modul navrZeny specialné k provadéni vypo¢tu rovnovahy a
kinetické reakce pro simulatory reaktivniho transportu, které pou:"«:iva{_i| Igfistup déleni czferétorﬁ.
Reakcni metody jsou uplnou implementaci reakCnich funkcionalit PHREEQC. V kazaé burice
udrzuje reakéni modul sloZeni vSech reaktantu, které mohou zahrnovat mineraly, vyménné
kapﬁcitgtf, povrchové komplexy, plynné faze, pevné roztoky a uZivatelem definované kinetické
reaktanty.

E SOLUTION—definuje chemické sloeni roztoku.
S

EQUILIBRIUM_PHASES—seznam minerald k vypoctu rovnovahy.

EXCHANGE—sady reakénich mist pro iontovou vyménu.

GAS_PHASE—plynné faze reagujici s roztokem.

—
X

I SURFACE —sady reak¢nich mist pro povrchovou komplexaci.
K

KINETICS—nerovnovainé reakce s popisem reakéni kinetické rovnice.
DHI | i
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Schéma pripojeni PhreeqcRM modulu do systému FEFLOW

Realizace v prostredi C++
PhreeqcRM
o Transport mapovaci slozky
* Inicializacni hodnoty

» Casové promé&nné hodnoty
okrajovych podminek

PHREEQC konfiguraéni soubory pfifazeny
podle hodnoty mapovaci slozky v uzlech
sité popisujici danou 3D doménu

Shlukova analyza podle hodnot slozek
PHREEQC véetné vypoétenych hodnot

FEFLOW Simulator

External Module

=0

I Flow Simulation I

PreSimulation()

FreTimeStep ()
PreFlowSimulation()

PostFlowSimulation()

PreMassSimulation ()

PostMassSimulation ()

PreHeatSimulation ()

PostHeatSimulation ()

PostTimeStep()

PostSimulation()
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FEFLOW a PhreeqcRM

Paralelizace napojeni béhu
reakcniho modulu

OpenMP - vyuziva dostupny
pocet jader na jednom uzlu

Nastaveni konfigurace v
editaci vlastnosti piChem

.

#10

I Inmitialization and
Load Balancing Task

F Flow Task
T Transport Task
R

Reaction Task :

-,

n

Summary
Calculation and
Load Balancing Task

N Next Time Step Task

E Completion Task
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FEFLOW a PhreeqcRM

Paralelizace napojeni béhu
reakéniho modulu

OpenMP — vyuziva dostupny
pocet jader na jednom uzlu

Nastaveni konfigurace v
editaci vlastnosti piChem

<A Properties of piChem
General settings:

Property
Use time series
Skip ransport sleps
Transfer temperatize
Transfer pressure
Transfer saturation
Update predictor-conmector
Use flow porosity
Use companent H20
Sarve results
Thiead number
Solution units
Solid phase units
Cell rebalancng
Rebalancing fraction
Save PrweeqC dump
Initialize PheeeqC from the previous run
Cluster analysis parameters

Use time series
Use e tme serws o exphoty define reachon steps.

Value
B4 True

1]

] False

] Faise

L] False

[ Faise

] Faise

=] True

B True

1

mol/1 Solution

maod Solid/! Medium
] True

]

Prreegl dump not save
] False

=) Propertses of piChem
Fiw asssnabion
Propecty Walue
Diatabiase O MyyFiiess!\ TACR\ Epsian0 20200 peChe ' i hés PHREEQC DAT
i ChiMhyf s\ TACR\ Epetanld 2000 e e\ orCnerm bl | shr
B (3, ) C\MyFes\ TACR\EpsaanDZ 2020 piC hermi\ giCnem\bnd 2 ghr
@ CMyf e’ TACR\ Epatanll 20208 peC he '\ i hermumit 1.pir
IC ) O MyFes\ TACR\ Epsaonld 2020 peC hem\ piChemminit2 phe
Database
Sbert PUREEIC ritetee fie
Fiies camahase fle wil e uted for ol subsequent sesion eelcitmons,
Rastors Outwuts Cancat [
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IT4Innovations Hardware

IT4Innovations predstavuje strategickou vyzkumnou
infrastrukturu v Ceské republice a spolecné s dalSimi
dvéma infrastrukturami CESNET a CERIT-SC tvori
jedinou e-infrastrukturu tzv. e-INFRA CZ.

Nejstarsi z roku 2013 je superpocitac Anselm s
teoretickym vykonem 94 TFlop/s. V roce 2015 byl
uveden do provozu superpocitac Salomon, ktery v
témze roce se svym teoretickym vykonem 2 PFlop/s
obsadil 40. misto v seznamu TOP500 nejvykonnéjsich
superpocitacu svéta.

Ve spolupraci s evropskou iniciativou EuroHPC,
sdruzujici vyznamna evropska superpocitacova
centra, pracuje IT4lnnovations na porizeni dalSiho
velkého superpocitate EURO [T4l, ktery uvede do
provozu zacatkem roku 2021.




Spousténi uloh na clusteru IT4Innovations

Software provozovany na HPC clusteru,
nebylo mozZné nainstalovat prfimo na cluster. |
kdyz byl software ur€en pro platformu Linux,
tak davodem byla nekompatibilita systému
FEFLOW s linuxovou distribuci clusteru
Centos. Z toho duvodu byl software pripraven
jako kontejner v Dockeru a nasledné spoustén
v Singularité na HPC clusteru.

Prvni ¢ast je vytvofeni image v Dockeru.
Druha ¢ast se tyka prenosu vytvoreného
image z pocitace na HPC cluster, kdy byl
vyuzivan Docker oficialni hub.
Tretim krokem bylo staZeni image z hubu do
scratch storage.
Pro spousténi uloh se uzivatel pfipojil pres
protokol SSH k HPC infrastrukture a pak
spustil alohu. Prostredi WinSCP zajistovalo
pfenos vstupnich dat na HPC infrastrukturu a
nasledné stazeni vysledku. ﬁ
DHI
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Salomon — test Skalovatelnosti

K témér idealni Skalovatelnosti
dochazelo pfi vlaknech 1,2,4 a 8, kdy pri
dvojnasobném pridavani zdroju
dochazelo k dvojnasobnému zrychleni
simulace. Pri pfechodu z 8 viaken na 16
uz vSak nedoslo k dvojnasobnému
zrychleni a tedy miZeme usuzovat, Ze v
téchto mistech dochazi ke zpomaleni
idealni Skalovatelnosti. Testy na 20 a 24
viaknech uz jen potvrdily, Ze piChem pri
podobnych zdrojich uz prakticky vyrazné
neskaluje a tim padem se rychlost
simulace s pridanim novych zdroju
nezrychluje.
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Modelové doména testovaciho modelu hypotetické lokality
hlubinného ulozisté

Na hypotetické lokalité byla vytvorena
sit hlavnich tektonickych zén a vedlejSi
tektoniky — obé bylo vytvoieno na
podkladé strukturnich smeéru
prevladajicich v Ceském masivu.

Transport radionuklidt v horninovém
prostiedi je slozity komplex procesu,

Z nichz fidicim procesem je advekce
(proudéni v hydrodynamickém poli
podzemnich vod). Dale pfistupuji
procesy hydrodynamické disperze,
sorpce, radioaktivni rozpad a dalSi
geochemické reakce feSené prostredky
PHREEQC.
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Vizualizace proudového pole technikou trasovani Castic

K vizualizaci proudového pole v ¢asti
modelu bylo pouzita technika
trasovani Castic advekci. Obrazek
ukazuje vysledky trasovani ¢asti z
mista 500 m pod terénem situovaném
v neporusene casti granitoidniho
masivu. Castice je trasovana asi 1000
let advekci v ramci neporuseného
horninového masivu a poté dosahne
tektonické zéony, podél které migruje k
drenazni bazi — rece.
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Objemova aktivita (Bg/m3) vybraného radionuklidu v mélké
zvodni (4. modelova vrstva), varianta 500 m pod terénem, Cas
10 548 let po uzavreni ulozisté

Vystupem reakéné-transportniho
modelu jsou mimo jiné koncentrace
(objemové aktivity) radionuklida v
modelové doméné. Vzhledem k tomu,
Ze nejsou k dispozici data pro
spolehlivéjSi feSeni zdrojového ¢lenu,
je dulezité prezentované reseni
transportu radionuklidt pojmout spise
na urovni koncepcni, vcetné
citlivostnich analyz. Vysledek maze
byt prospé&sny pro identifikaci nejistot,
jejich vyznamu a dalSi smérovani
vyzkumu v pfedmétné oblasti na
urovni ziskavani vstupnich dat do
modell i modelovych feseni.
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FePEST propojeni s BeoPEST

V ramci projektu bylo vyvinuto
propojeni software BeoPEST /
FePEST. Uloha byla testovana
na predem vybranych poctech
uzla (kazdy uzel ma 24 jader)
a posilana do fronty gprod.

BEOPEST / FePEST

25 20 15 10 L 0
Polet uzll
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FePEST generovani hodnot vstupnich parametru

RANDOM LHS PARAMETERS GENERATION (Latin Hypercube Sampling) Generovani sad vstupnich parametr
st e e T & technikou LHS je zaloZeno na
Newrsiciors | Corect ncton| owa s | statistickém rozdéleni kazdého
e oy e — - —wwsamewees | VStupniho parametru. Vygenerované
R L Lk S s | sady parametr(l jsou dale exportovan
A e lmeohro el | imtaeieniii| Lotwl tnema (e 4 J = P y
B - | do ASCI souboru typu *.PAR, s

kterymi jiz umi pracovat FePEST s
pouzitim prepinace /f.

+201_Cela~001 DF  + 201_Cola~001 PD
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FePEST zpracovani modelovych vystupu

Po importu vysledkt vypoctu do
uzivatelského rozhrani komponenty
FePEST je mozné provadét zakladni
hodnoceni citlivosti vystupt napr.

o znazorneénim histogramu hodnoty
sledované simulované veliCiny.
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