Geologos 10 (2006)

Numeryczna symulacja testu
zbiornikowego i kolumnowego.
Analiza wrazliwosci modeli

Numerical simulation of the reservoir and column test.
Sensitivity analysis of the models

Mariusz Kaczmarek, Katarzyna Kazimierska-Drobny

Uniwersytet Kazimierza Wielkiego, Instytut Mechaniki Srodowiska
i Informatyki Stosowanej, ul. Chodkiewicza 30, 60-965 Bydgoszcz

Abstract: This paper presents results of simulations and sensitivity analysis of
transport in porous materials studied in configurations corresponding to the two
classical methods of identification of transport parameters: column and reservoir
tests. The relitive importance of change of values of input (constitutive) parameters
for quantities that are measured in time for the two test is analised. The results show
that there are significant correlations between retardation factor and partition coeffi-
cient in the reservoir test and also between all transport parameters in column tests.
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1. Wstep

Na proces transportu masy w nasyconych geomateriatach wptywaé moze szereg me-
chanizméw, wérod ktorych sa: dyspersja mechaniczna, dyfuzja molekularna, adwek-
cja, procesy fizykochemiczne (biodegradacja, sorpcja), zjawiska chemo-ele-
kro-osmotyczne, efekty kapilarne oraz chemokonsolidacja lub pecznienie. Opis
transportu powinien uwzglednia¢ najwazniejsze mechanizmy i np. dla substancji
konserwatywnych moze ogranicza¢ si¢ do uwzglednienia proceséw adwekgji, dyfuzji
oraz dyspersji mechanicznej (wynikajacej z niejednorodnosci mikroskopowego pola
predkosci). Opis podobnego procesu migracji w materialach stabo przepuszczal-
nych, przy stosunkowo niewielkich gradientach hydraulicznych, mozna dalej zredu-
kowac do opisu samego procesu dyfuzji (Gillham, Cherry, 1982; Shackelford, 1991).
W przypadku substancji niekonserwatywnej model matematyczny poszerza si¢ o
proces wymiany masy w wyniku np. sorpcji. Wiasciwe okre$lenie roli poszczegél-
nych czynnikéw fizykochemicznych dla procesu transportu w konkretnym przypad-
ku jest istotnym sktadnikiem identyfikacji modelu i odpowiednich parametréw.
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Laboratoryjne metody wyznaczania podstawowych parametréw transportu w
materiatach porowatych (takich jak wspdtczynniki przepuszczalnosci, dyfuzji, dys-
persji i sorpcji) dzieli si¢ na metody stacjonarne oraz metody niestacjonarne (Sha-
ckelford, 1991). W przypadku drugiej grupy metod, rozwazanych w niniejszej pra-
cy, wyznaczenie parametréw transportu odbywa si¢ na drodze dopasowania
krzywej teoretycznej, otrzymanej z odpowiedniego modelu, do wynikéw ekspery-
mentalnych. Jakkolwiek w niektérych przypadkach krzywe teoretyczne mogg by¢
generowane na podstawie rozwigzan analitycznych, ze wzgledu na ograniczong do-
stepnos¢ tych rozwigzan obecnie zdecydowanie wieksze znaczenie majg rozwigza-
nia uzyskane metodami numerycznymi. Sa niezbedne zaréwno dla samej estymacji
parametrow, jak i na etapie projektowania eksperymentu, aby na podstawie analizy
wrazliwoéci podejmowaé optymalne wybory rodzaju testu, wymuszenia, czasu
(okna) obserwagji itd.

W pracy przedstawiono symulacje numeryczne oraz analiz¢ wrazliwo$ci modeli
odpowiednich dla testu zbiornikowego i kolumnowego. Uwage skupiono na anali-
zie ewolucji koncentracji w zbiorniku (w tescie zbiornikowym) oraz krzywych
przejscia (w teécie kolumnowym) i na ich podstawie przeprowadzono analize wra-
zliwosdci modeli wzgledem parametréw transportu. Do symulacji wykorzystano
rozwiazania analityczne (dla testu zbiornikowego) oraz metode elementéw skon-
czonych zaimplementowang w $rodowisku programistycznym Matlab (dla testu
kolumnowego). Zwrécono uwage na korelacje wspétczynnikéow wrazliwoéci nie-
ktorych parametréw, stanowiacych potencjalne zrédio niejednoznacznosci roz-
wigzan zagadnien odwrotnych w procedurze identyfikacji.

2. Model matematyczny

Réwnanie adwekcyjno-dyspersyjne jednokierunkowego nieustalonego transportu
masy w nasyconych materiatach porowatych z uwzglednieniem réwnowagowej
sorpcji ma posta¢ (Gillham, Cherry, 1982):

dc__vic D, ic

—— 4
ot Rdx R ox*

@

gdzie ¢ oznacza stezenie substancji dyfundujacej w cieczy porowej, v jest $rednia
predkoscia efektywna, D, jest wspolczynnikiem dyspersji, réwnym sumie efektyw-
nego wspolczynnika dyfuzji molekularnej D oraz wspoéiczynnika dyspersji mecha-
nicznej D, okre$lonym przez iloczyn dyspersyjnosci a (& = 1,75d; d — $rednica ziar-
na) oraz predkosci adwekcyjnej (D,, = av) (Rowe, 1987), tj. D; = D + av. Parametr R
definiowany jako wspoétczynnik retardacji, opisuje $rednie opéznienie rozpuszczonej
substancji transportowanej w wyniku sorpcji w stosunku do wody lub konserwatyw-
nego znacznika, x oraz t okreslajg wspodlrzedna przestrzenng oraz czas.
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W pracy rozwaza si¢ dwa zastosowania modelu (1) odpowiadajace dwém roz-
nym testom parametrow transportu dla materialéw porowatych: A — testu zbiorni-
kowego oraz B — testu kolumnowego, ktére schematycznie pokazano na rycinie 1.

Test zbiornikowy jest wykorzystywany w okredlaniu wspoétczynnikdw transportu
dyfuzyjnego, za$ test kolumnowy jest podstawa badania wspétczynnikdw transportu
adwekcyjno-dyspersyjnego w niedeformowalnych materiatach porowatych. Wielko-
$ciami mierzonymi sg: w tescie zbiornikowym st¢zenie substancji w zbiorniku cieczy
¢, W tescie kolumnowym koncentracja znacznika w odplywie ..

Rozwigzania réwnania (1) w konfiguracji odpowiadajacej testowi zbiornikowe-
mu uzyskano, przyjmujac zerowa wartos$¢ predkosci adwekcyjnej (w efekcie takze
wspodlczynnika dyspersji mechanicznej) oraz uwzgledniajac warunki oddzialywan
chemo-osmotycznych na granicy faz: material porowaty-ciecz, charakterystyczne
dla materiatéw o niskiej przepuszczalnosci. Zatozono, ze skok koncentracji na gra-
nicy faz materiat porowaty-ciecz jest reprezentowany przez staly wspoétczynnik po-
dziatu K (Crank, Park, 1968), przy czym koncentracja substancji w zbiorniku jest
jednorodna poprzez ciggle mieszanie cieczy. Zachodzg zatem relacje: ¢(t,0) = K -c,

adc dc . . in N
orazb = a—: (t)=-D-n o0 gdzie b okreéla wysoko$¢ cieczy w zbiorniku, a n po-
X

rowato$¢ materialu. U dolnej podstawy probka materiatu jest izolowana, co ozna-

cza brak transportu masy, tzn. a—c (¢,L) =0, gdzie L jest gruboscia probki materiatu
X

porowatego. Warunki poczatkowe dla cieczy w materiale porowatym oraz w zbior-
niku sa nastepujace: c(0, x) =c, oraz ¢,(0, x) = ¢y i zakladaja kolejno jednorodne i
niezerowe stezenie substancji w wodzie porowej oraz w zbiorniku. Z uwagi na

zalozenie réwnowagowej sorpcji ¢, = R S gdzie c,,, obejmuje poczatkowa mase

substancji w wodzie porowej oraz mase substancji zaadsorbowanej na wewnetrz-
nej powierzchni materiatu porowatego.

W przypadku testu kolumnowego numeryczne rozwigzanie réwnania (1) uzy-
skano przyjmujac na goérnym brzegu stalg niezerowsg warto$¢ koncentracji

. . ac
¢(t,0) = ¢, na dolnym brzegu gradient koncentracji réwny zero P (t,L) =0oraz ze-
X

rowa wartos¢ poczatkowego stezenia ¢ (0, x) =0. Warunek dla dolnego brzegu (x = L)
oznacza cigglo$¢ strumienia masy przy zatozeniu braku dyspersji w cieczy bedgcej
w kontakcie z probka.

W celu zbadania ilo§ciowego wplywu parametréw transportu na wielkosci w
modelu, ktére odpowiadajg wielkoSciom mierzonym w rozwaznych testach, prze-
prowadzono analize wrazliwo$ci, wykorzystujgc dwie miary wrazliwosci — logaryt-
miczny oraz znormalizowany wspdtczynnik wrazliwosci (Kabala, 2001):

P90 _ 96\ 6 _ dln(6n) oraz Pﬁ— 00 00
6 0P, 0P, \P, dln(P,) “op._aP\P, oln(P,)
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gdzie P jest wektorem parametréw wejsciowych, a 6 jest wielkoscia, ktérej wrazli-
wo$¢ sie bada. W niniejszej pracy wektor P stanowia dla testu zbiornikowego:
wspolczynnik dyfuzji, retardacji oraz skoku koncentracji na granicy faz, natomiast
dla testu kolumnowego: wspoiczynnik dyfuzji, dyspersji, retardacji oraz dyspersyj-
nosci. Biorac pod uwage faktycznie kontrolowane wielkosci w eksperymentach,
wielko$ciami 6, ktorych wrazliwo$¢ sie bada, sg w przypadku testu zbiornikowego
koncentracja ¢, substancji rozpuszczonej w zbiorniku, a w przypadku testu kolum-
nowego stezenie ¢, substancji w odptywie, w obu przypadkach jako funkcje czasu.
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Ryc. 1. Konfiguracje komory pomiarowej dla testu zbiornikowego (A) oraz kolumnowego (B)
Fig. 1. The schematic view of experimental configuration of chamber with sample for rese-
rvoir (A) and column (B) test

3. Symulacje i analiza wrazliwo$ci modelu dla testu
zbiornikowego

Rozwigzanie analityczne zagadnienia dyfuzji, pozwalajace takze opisa¢ zmiane ste-
zenia w zbiorniku uzyskano przeksztalcajac wyzej sformutowany problem trans-
portu w tescie zbiornikowym do klasycznego problemu Sturma-Liouville’a (Kacz-
marek, Kazimierska-Drobny, w druku). W rezultacie rozwigzanie dla koncentracji
¢, ma postaé:

60 = c, +aK'c,, Z Za(KncbO —co) o

Kn(l+a) 4 Kn(1+a+q’a?)

. . . . a q
dzie g, sa pierwiastkami réwnania tang, = —ag,, oraz a = , =D—"
g dn S3 P q q KnRL D RIZ
D

"R

14
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Na rycinie 2 przedstawiono przykiadowe przebiegi ewolucji koncentracji sub-
stancji w zbiorniku, gdy dyfuzja nastepuje do (a) lub z (b) probki materialu poro-
watego dla réznych wartoéci wspoélczynnika dyfuzji D = 1,5 - 10°, 1,5 - 1010 §
1,5 - 10~ m?/s przyjmujac brak skoku koncentracji na granicy faz, tj. K = 1. Warto-
$ci pozostatych parametréw sg nastepujace: grubos¢ probki L = 0,01 m, wysoko$é
wody w zbiorniku b = 0,04 m, wspoélczynnik retardacji R= 1, porowato$¢ mate-
rialu n = 0,8. Poczatkowe wartosci koncentracji podano w podpisie pod rycing 2. Z
wykresow tych wynika, ze wspdlczynnik dyfuzji okresla czas, po ktérym nastepuje
ustalenie warto$ci koncentracji, ale nie wplywa na jej poziom.

Na rycinie 3 przedstawiono symulacje wplywu wspolczynnika retardacji na
ksztaltowanie sie profilu koncentracji w zbiorniku, zakladajac rézng wartosc¢
wspolczynnika R wynoszaca kolejno 1, 1,5 oraz 2.

Wspdlczynnik dyfuzji przyjeto staty i rowny D = 1,5 + 10° m?/s. Wyniki te po-
zwalajg stwierdzi¢, ze wspdlczynnik retardacji wplywa zaréwno na intensywnos¢
procesu dyfuzji, jak i na koficowa warto$¢ stezenia substancji rozpuszczonej w
zbiorniku.

Wplyw wspodiczynnika podziatu, odpowiedzialnego za obecno$é skoku koncen-
tracji na granicy faz, na koncentracje c, przedstawiono na rycinie 4. Wartos¢
wspoélczynnika K przyjeto réwne 1, 1,25, 1,9 zaktadajac wyzsza koncentracje znacz-
nika w zbiorniku niz w cieczy porowe;j.

Wspdlczynnik skoku koncentracji podobnie jak wspdtczynnik retardacji wply-
wa zaré6wno na intensywnos¢ procesu dyfuzji, jak i na koncowa warto$¢ stezenia.

Na rycinie 5 przedstawiono wykresy logarytmicznej wrazliwosci koncentracji c,
ze wzgledu na D, Ki R, przyjmujac D = 1,5 - 10° m?/s, K = 1,25 oraz R = 1, za$
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Ryc. 2. Ewolucja koncentracji znacznika w zbiorniku dla réznych warto$ci D
a) ¢ =1, ¢ = 0 g/dm? b) ¢,y = 1, ¢g = 2 g/dm’
Fig. 2. The evolution of concentration of effluent with respect to different values of D
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Ryc. 3. Ewolucja koncentracji znacznika w zbiorniku dla réznych wartosci R
Fig. 3. The evolution of concentration of effluent with respect to different values of R
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Ryc. 4. Ewolucja koncentracji znacznika w zbiorniku dla réznych wartosci K
Fig. 4. The evolution of concentration of effluent with respect to different values of K
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Ryc. 5. Analiza wrazliwosci koncentracji substancji w zbiorniku w odniesieniu do D, K, R
Fig. 5. Sensitivity analysis of solute concentration with respect to parameters D, K, R

wartosci pozostalych parametréw wybrano jak w przyktadach prezentowanych na

rycinach 2-4. Analizujac przebieg wspétczynnikéw wrazliwo$ci mozna zauwazy¢,

ze bezwzgledne warto$ci wrazliwosci stezenia ze wzgledu na K oraz R wzrastajg ze
wzrostem czasu trwania procesu oraz osiggaja wartosci ekstremalne dla diugich
okresow. Z kolei wrazliwos$¢ ze wzgledu na D po okresowym wzroécie (w sensie
warto$ci bezwzglednej) dazy do zera. Znak wrazliwoéci ze wzgledu na K i D zalezy
od kierunku procesu dyfuzji.

Z powyzszych przebiegéw wynika takze, ze wspoétczynniki K i R sg skorelowane

i wzrost (spadek) wartosci jednego z parametréw powoduje spadek (wzrost) dru-

giego. Oznacza to podwyzszone prawdopodobienstwo popelnienia biedu w proce-

durze identyfikacji opartej na metodach optymalizacyjnych. Przedzialy czasu, w
ktorych warto$ci wspodlczynnikéow wrazliwosci sg istotnie rozne od zera, w szcze-
golnosci w tym przypadku ze wzgledu na D, wyznaczajg optymalne zbiory danych
eksperymentalnych dla metody identyfikacji opartej na tescie zbiornikowym.

4. Symulacja i analiza wrazliwosci modelu dla testu
kolumnowego

Rozwigzanie pelnego réwnania transportu (1) dajacego w rezultacie takze postaé
krzywej przejscia opisujaca ewolucje stezenia substancji po przejsciu przez probke
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materialu porowatego w tescie kolumnowym uzyskano w oparciu o metode ele-
mentéw skonczonych zaimplementowana w $rodowisku Matlab z wykorzystaniem
funkgcji pdepe. Rozwazano trzy przypadki: 1) dominujacej dyfuzji, 2) rownowaznej
roli dyfuzji i adwekgji, 3) dominujacej adwekcji (dyspersji mechanicznej). Jako kry-

terium podzialu przyjeto bezwymiarows licze Peclet, Pe =%, gdzie d oznacza

charakterystyczny wymiar mikrostruktury, najczeséciej $rednig $rednice ziarna, D

jest efektywnym wspodlczynnikiem dyfuzji, a predkos¢ adwekcyjnego przeptywu v

%, gdzie p; i p, sa ci$nieniami po dwoch stro-
1

nach proébki, g, oznacza cigzar wlasciwy cieczy, a L jest wysokoscig prébki. Jako cha-

rakterystyczne dla poszczegdlnych trzech zakreséw transportu przyjeto Pe réwne

0,2, 21 20 (Gillham, Cherry, 1982).

Na rycinie 6 poréwnano krzywe przejscia dla przyjetych wartosci liczby Peclet.
Warto$ci pozostatych parametréw przyjetych do symulacji sg nastepujace: grubos¢
proébki L = 0,1 m, efektywny wspdtczynnik dyfuzji D = 1,5 - 10-°m?/s, wspdiczyn-
nik retardacji R = 1, n = 0,5; érednica ziaren d = 2 -+ 10> m, przewodno$¢ hydrau-
liczna k = 110> m/s, cigzar wlasciwy cieczy g, = 10000 kg/m? s?, stezenie znaczni-
ka na gérnym brzegu ¢, = 20 oraz ci$nienia na gérnym brzegu p, kolejno 750, 7500 i
75000 Pa za$ na dolnym brzegu p, = 0 Pa.

Z wykreséw wynika, iz dla przyjetych parametréw pojawienie si¢ znacznika w
cieczy nastepuje w przyblizeniu odwrotnie proporcjonalnie do liczby Peclet, tj. po

moze by¢ okres$lona jako: v =k
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Ryc. 6. Ewolucja krzywej przejécia dla réznych liczb Peclet
Fig. 6. The evolution of breakthrough curve for different Peclet number
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6000, 600 i 60 s, natomiast pelne ustalenie sie stezenia w odplywajacej cieczy na-
stepuje odpowiednio po uplywie okolo 7200, 7001 70 s.

Rycina 7 przedstawia wptyw wspoiczynnika dyfuzji na ksztalt krzywej przejécia
dla analizowanych zakreséw transportu, przyjmujac nastepujace wartosci
wspolczynnika dyfuzji: D = 1,510, 1,5 1071, 1,5 - 101 m?/s. Zgodnie z oczeki-
waniem jedynie widoczny wptyw zmiany warto$ci wspétczynnika dyfuzji obserwu-
je sie dla najnizszej wartosci liczby Pe.

Rycina 8 przedstawia symulacje wplywu wspoélczynnika retardacji na ksztalt
krzywej przejscia dla rozwazanych warto$ci liczby Pe. Zmiana wartosci R, kolejno z
1 na 1,512 powoduje réwnolegle przesuniecie krzywej przejscia, tj. opéznienie w
przebiegu krzywej stezenia.

Rycina 9 ilustruje role, jaka dla przebiegu transportu ma parametr dyspersyjno-
$ci a, ktorego warto$¢ zalezy od $redniej $rednicy ziaren badanego materiatu (Gill-
ham, Cherry, 1982; Gooseffiin., 2005). W symulacji przyjeto nastepujace wartosci
parametréow «: 3,5 - 106, 3,5 - 105, 3,5 - 10* m. Z symulacji wynika, ze parametr
dyspersyjnosci ma podobny wptyw na ksztalt krzywej przejscia jak wspoéiczynnik
dyfuzji, przy czym jego znaczenie jest wyrazne dla wszystkich trzech zakresow
transportu masy.

Na rycinach 10 i 11 przedstawiono wykresy znormalizowanych wspélczynni-
kow wrazliwo$ci koncentracji cieczy opuszczajacej probke ¢, w te$cie kolumno-
wym, ze wzgledu na R, D, D, oraz a. Obliczenia wykonano, stosujac réznicowg
aproksymacje pochodnych w otoczeniu nastgpujacych wartosci parametréw trans-
portu: D = 1,5-10°m?/s,aR = 1, D, = 2,0 - 10-°. Warto$ci pozostatych wielkosci
niezbednych w obliczeniach przyjeto jak w przyktadach powyzej. Badanie wrazli-
wosci przeprowadzono dla réznych, analizowanych wczeéniej zakreséw transportu
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(wartosci liczby Pe). Do poréwnywania wynikow przyjeto gléwnie, podobnie jak
w pracy Gooseffiin. (2005) oraz Suniin. (2001), warto$ci pierwszego ekstremum,
jakie osigga krzywa wrazliwo$ci w odniesieniu do rozwazanych wspétczynnikéw

modelu.
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Analizujac przebieg wspoélczynnikow wrazliwoéci, obserwuje sig, ze wszystkie
nietrywialne wartosci tych wielkosci odnotowywane sg w zakresie ,,przefamania”
krzywej stezenia. Koncentrujac uwage na roli predkosci przeptywu i zwigzanej z
nig liczby Pe, mozna zauwazy¢, ze jej wzrost powoduje istotny wzrost wrazliwosci
ze wzgledu na wspélczynnik retardacji. Oznacza to, ze chwilowa rola sorpcji na
przebieg procesu transportu masy rosnie ze wzrostem predkosci przeptywu. Prze-
ciwne zmiany obserwuje sie w przypadku wspolczynnika dyfuzji, dla ktérego war-
to$¢ odpowiedniego wspdlczynnika wrazliwosci spada ze wzrostem predkosci. Po-
dobne zachowanie odnotowuje si¢ dla wspdtczynnika dyspersji, przy czym zmiany
wrazliwos$ci sg niewielkie w stosunku do zmian dla wrazliwosci ze wzgledu na
wspolczynnik dyfuzji. Pierwsze ekstremum wrazliwosci ze wzgledu na dyspersyj-
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no$¢ roénie ze wzrostem predkosci, jednakze wyraznie inaczej zachowuje si¢ dru-
gie ekstremum. Analizujac czas osiggnigcia ekstremum przez poszczegélne krzywe
wrazliwoéci, mozna zauwazy¢, ze poczatkowo obserwuje si¢ wzrost wrazliwosci ze
wzgledu na parametry odpowiedzialne za transport substangji, tj. wspéiczynnik
dyfuzji, dyspersji i dyspersyjnosci, a nastepnie po okoto 660 s (dla Pe = 0,2), 18 s
(dlaPe =2)i2s (dla Pe = 20) nastepuje ekstremum dla wspodlczynnika charaktery-
ZUjacego proces sorpcyjny.

Z powyzszych przebiegdw wspdlczynnikdéw wrazliwosci wynika, ze ze wzgledu
na subtelne réznice w roli, jaka odgrywaja badane wspoétczynniki w procesie trans-
portu, dla procedury identyfikacji wazna jest mozliwie gesta i pelna akwizycja da-
nych z calego okresu zmian koncentracji. Ponadto nalezy zwréci¢ uwage na skore-
lowanie wspotczynnikow (w szczegdlnosci odpowiedzialnych za transport) istotne
bez wzgledu na wielko$¢ predkosci przyptywu, co podobnie jak dla testu zbiorniko-
wego oznacza podwyzszone prawdopodobienstwo popetnienia btedu w procedu-
rze identyfikacji.

5. Podsumowanie i wnioski

W pracy przedstawiono symulacje proceséw transportu dyfuzyjno-adwekcyjnego
w materialach porowatych oraz analize wrazliwosci modeli w odniesieniu do
dwoéch ukladow eksperymentalnych: testu zbiornikowego oraz kolumnowego.
Zbadano ilosciowy wplyw parametréw transportu na wielkosci, ktore sg kontrolo-
wane podczas eksperymentdw. Z przeprowadzonych symulacji wynikaja indywidu-
alne charakterystyki wrazliwo$ci proceséw transportu w analizowanych testach,
objawiajace si¢ zréznicowanym wplywem parametréw modeli na warto$¢ stezenia
w poszczegdlnych przedzialach czasu trwania testéw. Wyrazne jest w szczegdlno-
$ci przesunigcie w czasie roli wspoéiczynnikéw odpowiadajacych za transport oraz
za sorpcje (wspdlczynnik retardacji). Ponadto nalezy zwrdci¢ uwage na korelacje
wspolczynnikow R i K w tescie zbiornikowym oraz parametréw D, D, oraz o w te-
$cie kolumnowym.
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