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Osszefoglalas

A klorozott szénhidrogének a viznél nagyobb siiriiségii vegyi anyagok kozé tartoznak. A
klorozott szénhidrogének sorsat a felszin alatti kérnyezetben a féldtani kézeg sajatossdagain
kiviil az adott vegyi anyag fizikai, kémiai jellemzdi befolyasoljik, ezek a teljesség igénye
nélkiil a siriiség, kinematikai viszkozitas, feliileti fesziiltség, kémiai dsszetétel, oldhatosag
vizben és egyéb oldoszerekben, géznyomas, Henry-dallando, nedvesito képesség, amelyeket a
transzport modellezésnél mind-mind figyelembe lehet venni. Nehézséget az jelent, hogy
nehéz a DNAPL-rol ilyen adatokat talalni.

Kutatasaink soran a Groundwater Modeling System-em (GMS) programcsomagot
hasznaltuk. A klorozott szénhidrogének modellezésére a kovetkezé két modult hasznaltuk:
UTCHEM: Az Utchem a GMS egyik modulja. A Texasi Egyetem (Austin), Olaj és
Kornyezeti  rendszerek mérndki  kozpontja fejlesztette ki, eredetileg szénhidrogén
szennyezodések modellezésére alkalmazhato. SAEAM3D: Reaktiv transzport szimuldcios
kod, mellyel komplex, tobb szubsztrdatumot és elektron akceptort is figyelembe vevd
biodegraddcios feladatok modellezheték

Kulcsszavak:t transzport modellezés, GMS, DNAPL

Abstract

The chlorinated hydrocarbons belong to denser water-chemicals. Except to the subsurface
geological features the behaviour of chlorinated hydrocarbons may be considered their
chemical, physical, chemical characteristics, influence, these are not limited to density,
kinematic viscosity, surface tension, chemical composition, solubility in water and other
solvents, vapor pressure, Henry constant and wetting in the transport modelling. The
difficulty is that it is not so easy to find such information from DNAPL.

In our research we used the Groundwater Modelling System (GMS). For modelling we used
the next two modules: UTCHEM: Utchem is a module of the GMS. The module was
developed at the Center for Petroleum and Geosystems Engineering at the University of
Texas at Austin as a chemical flood simulator for enhanced oil recovery design. In recent
years, Utchem has been adapted for a variety of environmental applications as well.
SAEAM3D: A reactive transport model used to simulate complex biodegradation problems
involving multiple substrates and multiple electron acceptors.

Keywords: transport modelling, GMS, DNAPL
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1. Bevezetés

Napjainkban a kornyezetvédelem egyik legfontosabb problémakdre a hatrahagyott
talaj- és felszin alatti vizek szennyezettsége €s elszennyezddésének veszélye. Az
ezzel kapcsolatban felmertild feladatok - mint példaul egy szennyezdforras okozta
szennyezés felszamolasa, viztermeld kutak veszélyeztetettségének kimutatasa -
megoldasaban szinte minden esetben transzportmodellezés is alkalmazasra keriil. A
transzportmodellezés a valdsdgban felszin alatt lejatszodd szennyezOanyag-
terjedési folyamatok szimulécidja, kdvetése szamitassal.

Magyarorszagon az elmult évszazadban jelentdsen nétt az eldallitott és
felhasznalt kockazatos vegyi anyagok mennyisége. A kockazatos vegyi anyagok
kozil a klorozott szénhidrogének alkalmazasara hazankban az elmult 50-70 évben
keriilt sor [1]. A klorozott szénhidrogének kornyezeti elemekre és az élévilagra
kifejtett karos hatasainak felismerése és kezelése koriilbeliil 30-40 évvel ezel6tt
kezd6dott a vilagon, hazankban 20 évvel ezelott.

Felismerték, hogy a kornyezeti elemek (talaj, foldtani kozeg, felszin alatti
viz, felszini viz, levegd) tisztasaga komoly jelentdséggel bir a foldi élet
fennmaradésa és mindsége szempontjabol, és a szennyezettség mértéke pénzben is
mérheto6 és kifejezheto.

2. A Kklorozott szénhidrogének és kimutatasuk

A klérozott szénhidrogének altalaban apolarosak és vizzel nem elegyednek. Lipofil
sajatsaguk alkalmassa teszi Oket zsirok és olajok oldasara. Eghetdségiik a
halogéntartalom fiiggvénye; azaz minél nagyobb a halogéntartalom, annal kisebb
az éghetdség, igy pl. a CCly thzolto-berendezésekben hasznalt anyag. Kémiai
viselkedésiik jelentdsen eltér a szénhidrogénektdl. A C-X kotés ugyanis a
halogénezett szénhidrogének konnyen tamadhato6 reakcios pontja. Ez teszi példaul
alkalmassd ezeket a vegyiileteket, hogy a szerves szintézisekben tovabbi
szarmazékok eldallitasara hasznaljak fel 6ket [2].

Ezen anyagok kimutatdsa soran a mérési modszerek kialakitasanal
figyelembe kell venni, hogy a kérdéses vegyiiletek koncentracidja a vizsgalt
kozegben a természetes higulds miatt igen kicsi (pg/l tartomany). Raadasul,
tobbnyire szamos rokon szarmazék van jelen egymas mellett [3]. Ezek egyedi
meghatarozasa érzékeny elvalasztasi és mérési eljarasok alkalmazasat kivanja meg.
Ilyenek a korszerli miszeres analitikai modszerek, melyek folyamatos
fejlodésiiknek koszonhetden egyre kisebb vizsgalt mintamennyiségb6l, egyre
pontosabb meghatarozast tesznek lehetdvé.
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3. A halogéntartalmu szerves vegyiiletek viselkedése és terjedése
a talajban és a felszin alatti vizben

A szerves szennyezések részben a levegd Utjan, részben, mint folyadékok, pl.
szivargasok, kiomlések formajaban vagy a szennyvizzel keriilhetnek a talajba, ahol
bonyolult megoszlasi, lebomlasi és transzportfolyamatok alakitjak ki mindenkori
koncentracidjukat. Ezek a talajba keriilt szerves vegyiiletek részben a talajvizbe
jutnak, részben a talaj szemcséihez kotdodnek. A vizzel érintkezésbe keriild
szennyezések egy része, oldott vagy kiilonallo fazisként, a vizzel egyiitt
vandorolhat (1. és 2. abra).
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2. abra. DNAPL szennyezés mozgasa inhomogén talajban.

A viznél nagyobb siirliségli és vele nem elegyedé folyadékok (DNAPL-
dense, non-aquaeuos phase liquids) — koztiik a legtobb halogéntartalmi szerves
vegyiilet — kezelhetdségét megneheziti, hogy hajlamosak a viztdl elkiiloniilve a
talaj repedéseiben meghtizodni. Ezek a zarvanyok nem kdvetik a talajviz mozgasat
és eltavolitasuk igen nehéz, sokszor lehetetlen feladat. (A szilard és folyadékfazis
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kdzti megoszlas, a szorpcid/deszorpcid, valamint a DNAPL-zarvanyok kialakulasa
fizikai torvényeknek alavetett, egyensulyi feladat. Az egyensuly helyzete fiigg a
szoban forgd anyagok természetétdl és a befogadd kozeg fizikai-kémiai
sajatsagaitol.) [4].

A nem-vizes folyadékok (NAPL) a talaj repedéshalozatan keresztiil jutnak el
a talajvizbe, terjedésiik irdnyat e repedésekben kialakuld kapillaris erdk és a
felhajtoerd viszonya szabalyozza.

A klorozott szénhidrogének sorsat a felszin alatti kdrnyezetben a foldtani
kozeg sajatossagain kivill az adott vegyi anyag fizikai, kémiai jellemzoi
befolyasoljak, ezek a teljesség igénye nélkiil a shrliség, kinematikai viszkozitas,
feliileti fesziiltség, kémiai Osszetétel, oldhatosag vizben és egyéb oldoszerekben,
gbznyomas, Henry-allando, nedvesitd képesség [5].

4. Klorozott szénhidrogének transzportmodellezése

4.1. A Groundwater Modelling System

A Groundwater Modelling System az egyik legatfogdbb szivargashidraulikai
modellezési rendszer. Olyan atfogd rendszer, mellyel a hidrodinamikai- ¢és
transzportmodellezés minden fazisa elvégezhetd:

o teriiletjellemzés,

e modellfelépites,

e optimalizalas,

o utéfeldolgozas, és

e megjelenités.
A GMS véges differencia és véges-elem 2D és 3D modellekkel is egytittmitkodik:
MODFLOW 2000, MODPATH, MT3DMS/RT3D, SEAM3D, ART3D,
UTCHEM, FEMWATER, PEST, UCODE, MODAEM ¢s SEEP2D [6].

A program modularis felépitése lehetové teszi, hogy a felhasznaléo csak
azokat a modellezési képességeket hasznalja, amelyekre sziiksége van.

4.2. Az Utchem modul

Az Utchem programot a Texasi Egyetem (Austin), Olaj ¢és Komyezeti
rendszerekkel foglalkozd6 mérnoki kozpontja fejlesztette ki. Eredetileg
szénhidrogén szennyezddések modellezésére alkalmaztak, mara azonban a
kiilonb6z6 kornyezetvédelmi problémak megoldasara alakitottdk at. A program
onmagaban is megvasarolhatd, de része a Groundwater Modelling System-nek
(tovabbiakban GMYS) is.

A Miskolci Egyetem Hidrogeoldgiai-Mérnokgeologiai Tanszékén ezzel a
program csomaggal (GMS) foglalkozunk, mar harom éve. Ezek koziill most az
Utchemet mutatjuk be.
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Mire is hasznalhaté az Utchem? Mint mar azt emlitettiik 3-dimenzids tobb
komponensti, tobb fazisu véges differencia modellt lehet 1étrehozni. Nagyon jol
hasznalhaté szennyezodésterjedések, és NAPL (Non-Aqueous Phase Liquid)
szennyezOdéseknek  feliiletaktiv  anyagokkal eldsegitett karmentesitésének
(Surfactant Enhanced Aquifer Remediation - SAER) modellezésére. Idealis eszkoze

A kovetkezo fejezetben egy esettanulmanyt mutatunk be, ahol egy klorozott
szénhidrogén szennyezést szimulaltunk.

4.3. Esettanulmany bemutatisa az Utchem modul alkalmazasaval

Adott teriileten két pontszerii forrasbél 1 ill. 0,75 m’/d féként PCE-t tartalmazo
szénhidrogén szarmazék keriilt a talajba 30 napon keresztiil.. A teriilet foldtanardl
elmondhaté hogy tobb kisebb nagyobb mikro-rétegzettségli agyag rétegek
talalhatok a szennyezddések alatt, amelyen az olajszarmazék nem tud (vagy csak
nagyon kis mértékben tud) athatolni. A szénhidrogén szarmazék stirlisége 1,6
g/em’. A talajviz dramlasi iranya balrél jobbra van.

A 3. abran a foldtani kozeg lathatd, amelyben jol megfigyelhetd a mikro-
rétegzett agyagrétegek és a modell hatarfeltételei.

3. abra. A homokos homoklisztes talajban lévé mikrorétegzet agyagrétegek és a
szennyezo- forrdsok.

Az aldbbi abran a kloérozott szénhidrogén transzport modellje lathato, a

crcr

agyag rétegeken.

4. abra. A4 30 napos szennyezés utan fél évvel kialakult szennyezddés eloszlds.
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A 4. abra a kloérozott szénhidrogén eloszlast mutatja a szennyezést kovetd 3.
évben. Megfigyelhetd a kvazi vizzard rétegen valé ndvekvd szennyezd anyag
koncentracio.

5. &bra. 4 3 év elteltével kialakulé szennyezddés.

4.4. A sztochasztikus modellezés és a SEAM3D modul

A GMS program egyik legvonzobb lehetdsége a MODFLOW-hoz, illetve a hozza
kapcsolodo transzportmodellekhez rendelkezésre allo sztochasztikus modellezési
eszkozok megléte.

A sztochasztikus szimuldciok kétféleképpen épithetok fel: paraméter
randomizacioés megkdzelités és indikator szimulacid. A paraméter randomizacié a
kiilonboz6 realizacidkat véletlen mintavétellel (Monte Carlo), Latin Hypercube
mintavétellel, vagy Gauss-mezdkkel hozza 1étre [7].

A 6. éabra egy hulladéklerak6 meghibasodasabol ad6dd maximalisan
kiszivargd csurgalékviz mennyiségét mutatja 3000 napra vonatkozdan. A
modellezés soran harom paraméter értékét — 1 zoéna beszivargast, 2 zona
beszivargast és szivargasi tényezot — becsiilni tudtuk, ezért minimum €s maximum
értékeket allitottuk be, ezzel létrehozva egy-egy intervallumot. A kovetkezd
1épésben ezeket tovabbi harom részre (szegmensekre) osztottuk fel és megadtunk
egy feltételezhetd devians értéket. A Modflow ezek utan 27 futatast készit (3*3%*3),
aminek végén kiilonbozo eseteket hoz 1étre az egyes paraméterek kombinaciojabol
¢s megjelenithetd a legvaldsziniibb eset.

Sztochasztikus inverz szimulacio is végezhetd, melynek soran mindegyik
modellfuttatasra elvégezhetd a paraméterbecslés az optimalis értékek megkeresése
érdekében. Tovabba, a sztochasztikus MODFLOW ¢és MT3D megoldasokra
statisztikai elemzések végezhetok. Létrehozhatok és megjelenithetdék az atlag, a
minimum €és maximum, valamint a szoras értékek adatkészletei.

A SEAM3D Reaktiv transzport szimulacios kod, mellyel komplex, tobb
szubsztratumot és elektron akceptort is figyelembe vevé biodegradacios feladatok
modellezheték. A modul alapja a MT3DMS koéd. A SEAM3D - az MT3DMS
modulhoz képest — tartalmaz egy biodegradacios ¢és egy NAPL tipusa
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szennyezOdések lebomlast szimuldldo csomagot. SEAM3D Mark Widdowson
fejlesztette ki a Virginia Tech egyetemen.

6. abra. Egy hulladéklerakobol kiszivargo csurgalékviz sztochasztikus
modellezésének eredménye

5. Osszefoglalas

Munkank elsé részében bemutattuk a felszin alatti kornyezetbe keriilt vizzel nem
elegyedd €s a viznél nagyobb stirtségli klorozott szénhidrogének mozgasformait,
azokat befolyasold tényezoket. Megallapithatd, hogy az 6nalld szerves fazis két
megjelenési formaja a szivargaslassitd képzédmények felszinén az 0Osszefliggd
folyadéktest, ahol a pdrustér nagyrészt szerves fazissal kitoltott, és a cseppek, erek
forméjaban elkiiloniilé forma, ahol a porusok szerves fazisu telitettsége alacsony.

A  masodik részben bemutattuk a Grundwater Modeling System
programcsomagot és annak moduljait. Ezek koziil kiemeltiik azt, amely leginkabb
alkalmas a klorozott szénhidrogének modellezésére, ez pedig az Utchem modul.
Részleteztilk a program menii rendszerét és felhivtuk a figyelmet arra, hogy, e
szennyezOanyagoknal, mennyire fontos a megfelelé és pontos adatok ismerete.
Végiil egy esettanulmdnyon keresztiil bemutattuk egy klorozott szénhidrogén
modellezést.

6. Koszonetnyilvanitas
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