Uzivatelska prirucka SW BioRad

Verze 1.0.x

Cilem tohoto dokumentu je seznamit uZivatele s praci v rdmci grafického uzivatelského rozhrani (GUI)
programu BioRad. Vlastni principy, na nichz je SW zalozZen, jsou popsany v samostatném dokumentu
a nebudou zde pojednany.

INSTALACE

K instalaci SW slouzi zkompilovany instalacni balicek dostupny ke staZzeni na strankach https://omp-
cxi-tul.github.io/BioRad/. Instala¢ni balicek byl vytvoren pro 64-bitovou verzi systému MS Windows.

V pripadé, Ze pocitac, na néjz ma byt SW nainstalovan, pouziva jiny operacni systém, nebo v pripadé,
kdy instalacni proces z jakéhokoli divodu selZe, je moZno z vyse uvedené adresy stahnout balicek se
vSemi potrebnymi soubory. Je tfeba jednak nainstalovat Python ve verzi 3.x (doporucenad je aktualné
nejnovéjsi verze 3.8.3, https://www.python.org/downloads/). V prostfedi Windows lze aktudlné

nainstalovanou verzi Pythonu ovérit zadanim prikazu python do prikazového radku.

Dale je treba doinstalovat bali¢ky, které jsou k béhu programu nezbytné. Jedna se o:

s PyYAML

e  Numpy

e Scipy

e Matplotlib

e Virtualenv
o Pysqlite3.

Jednotlivé balic¢ky lze nainstalovat pomoci povelu pip install ndzev_bali¢ku v ptikazovém fadku.

SPUSTENI

Grafické uZivatelské rozhrani programu lze spustit pfimo pomoci ikony vytvorené na ploSe nebo
v nabidce Start. Pro efektivné;jsi praci s programem je nicméné doporuceno spusténi pomoci souboru
,BioRad.bat” v adresafi bin, ktery se nachazi v misté instalace SW (vychozim umisténim je slozka
,C:\Users\account_name\AppData\Local\BioRad\"); v takovém pfipadé jsou totiz pfipadné chyby a
varovani vypisovany v okné prikazového radku.

POUZITI

SW BioRad ma tfi hlavni funkcionality dostupné pres rozbalovaci menu (Obr. 1). Ovladani kazdé z nich
bude popsano v nasledujicich odstavcich.


https://omp-cxi-tul.github.io/BioRad/
https://omp-cxi-tul.github.io/BioRad/
https://www.python.org/downloads/

# BIORAD GUI

File Help
Load Flow123d result

Unsaturated zone module

Bicsphere module

Cuit
Obr. 1 Rozbalovaci seznam hlavniho menu

Nacteni vysledkii simulace transportu
SW predpoklada, Ze existuje soubor s vystupy simulace transportu provedené v modelu Flow123d.

Po stisknuti volby ,Load Flow123d results” v rozbalovacim seznamu (Obr. 1) je uzivatel vyzvan k volbé
cesty k souboru s vystupem simulace transportu (format *.msh). SW soubor projde, aby zjistil, jaké
kvantity jsou v ném vystoupeny. Znich ndsledné uzZivatel vybere ty, které chce zahrnout do
naslednych simulaci (Obr. 2). Tato volba se uloZi do souboru temp.txt ve sloZce outputs v misté
instalace. Soubor je nezbytny pro dalsi moduly SW BioRad. Pokud by ho chtél uZivatel vytvofit rucné,
jeho format je jednoduchy: vidy jeden nazev radionuklidu na jeden radek. Dale uzivatel zvoli Cislo
elementu, na némz chce provadét navazujici analyzy (jako vstup je akceptovano vyhradné pfirozené
Cislo z rozsahu index(l elementu ve zvoleném vystupnim souboru). Nasledné dojde k nacteni souboru,
jeho zpracovani a zapsani vystupu.

t? Tracer selection. — O >

The following is available in transport cutput.
Please choose what you are interested in.

[ Cl4
[ Cl36
[ Call
[ Ni3%
[ Se7%
[ Pd107
[ Sn126
[ 1129
[ Cs135
[ U238
[ odpad

Enter |0 of element you want to evaluate.
267

Done,

Obr. 2 Vybér kvantit ze souboru s vysledky simulace transportu a volba elementu, na némz budou provadény analyzy



V pripadé, Ze je soubor velky (mohou nastat i pfipady, kdy ma stovky GB), mlze nacteni tohoto
souboru trvat delSi dobu. Vystupem je soubor saturated_concentrations.csv ve sloZce inputs v misté
instalace. Soubor je nezbytny pro dalsi moduly SW BioRad. Jeho format je nasledujici: V prvnim fadku
index zvoleného elementu v hranatych zavorkach, v druhém fadku hlavi¢ka (nazvy kvantit oddélené
stfedniky, prvni kvantitou je vZdy cas), ve zbylych fadcich hodnoty oddélené stfedniky (¢as a nasledné
koncentrace ¢i aktivity vybranych radionuklid( v daném case).

SW automaticky detekuje, zda jsou koncentrace z Flow123d vystupovany v uzlech elementl

vveyv

vypocetni sité i v jejich téZisti, a soubor zpracuje bez nutnosti uZivatelského zasahu.

Modul pro simulaci proudéni a transportu v nesaturované zoné
Model proudéni a transportu v nesaturované zoné predpoklada existenci soubord temp.txt (seznam
radionuklidd zahrnutych do simulace) a saturated_concentrations.csv (data v ném slouZi jako
okrajova podminka transportu), jejichZ struktura, umisténi a vznik jsou popsany vyse.

Na Obr. 3 je znazornéno uZivatelské rozhrani pro zaddvani vstupl modelu nesaturované zény.
Jednotlivd pole jsou okomentovana nize v textu.

Pro vSechna pole plati, Ze za desetinny oddélovac je povaZzovana tecka.

# Unsaturated zone maodule user options

Select units: Flow boundary conditions (TOP) Transpert simulation options:

Length: |m ~ . Include tortuosity:
Mass: |kg ~ Browse a File Enter dispersivity: _
Time |s ~ Select numerical scheme:
Simulation time parameters:
Simulation period: o Flow boundary conditions (BOTTOM): Radionuclide data:
Simulation time step: |0 Browse a File Specify
Flow iterations per step: |0
Output time step: 0
Flow initial conditions:
Model geometry and mesh: Pressure head at the TOP: I:l
Select number of geometry layers: (must be negative)
Element size: _ Pressure head at the BOTTOM: I:l

{must be positive)

Geometry layers (bottom to top):
Layer number 1: Layer number 2: Layer number 3:

Enter layer height: _ Enter layer height: Enter layer height:
UZ parameters from: |Soil type ~ |UZ parameters from: | Grain structure ~ |UZ parameters from: |van Genuchten ~

Select soil type: sand [%]: Theta_r:
silt [36]: Theta_s:
clay [%]: Alpha:
density [kg/m3]: n
Ks:
Density [kg/m3]:

Actions:

Quit Write input YAML and run

Obr. 3 Nastaveni modelu proudéni a transportu v nesaturované zéné

V sekci ,,Select units” je tfeba zvolit jednotky (délky, hmotnosti a ¢asu), v nichz bude model poditat.
Jednotky musi byt shodné s jednotkami v souboru saturated_concentrations.csv (vysledky simulace
transportu v saturované zoné). V téchto jednotkach jsou dale zadavany vsechny kvantity v tomto
okné (krom téch, u nichZ je o¢ekavana jednotka explicitné uvedena).



V sekci ,Simulation time parameters” jsou specifikovany casové konstanty simulace. Jedna se o
celkovou simulaéni periodu (Simulation period, kladné realné cislo), krok casové diskretizace
(Simulation time step, kladné realné Cislo), pocet iteraci na jeden krok simulace (Flow iteration per
step, prirozené ¢islo, vhodnou implicitni hodnotou mize byt 10) a krok vypisu (Output time step,
kladné redlné Cislo).

Vsekci ,Model geometry and mesh” je specifikovdana jednak velikost elementu vypocetni sité
(Element size, kladné realné cislo) a jednak pocet geometrickych vrstev (Select number of geometry
layers). Geometrickych vrstev miZe byt jedna az tfi. Kazda vrstva ma své parametry, vétsim poctem
vrstev tak Ize |épe postihnout pfipadnou heterogennost prostredi. Parametry jednotlivych vrstev jsou
definovany v sekci ,,Geometry layers (bottom to top)“. Vrstva Cislo jedna je vidy ta nejhlubsi. Pro
kazdou vrstvu (muZe byt jedna azZ tfi) je tfeba zadat jeji mocnost (Enter layer height, kladné redlné
Cislo). Déle je tfeba zvolit formu zadani parametrd simulace proudéni v dané zéné (UZ parameters
from); na vybér jsou tfi mozZnosti:

e Pudni typ (Soil type) — voli se kategorie pidniho typu (Select soil type) dle zrnitostniho sloZeni
(napriklad piscitd, piscito-hlinita, atp.).

e Zrnitostni sloZeni — pfimo se zadavaji percentualné podily jednotlivych frakci (pis¢ita/sand,
hlinita/silt, jilovita/clay). Dale je tfeba zadat hustotu v kilogramech na metr krychlovy.
VSechna pole ocekavaji kladna redlna Cisla. Soucet podill jednotlivych frakci musi byt roven
stu.

e Van Genuchtenova kfivka — je tfeba zadat parametry van Genuchtenovy kfivky. Vsechna pole
ocekavaji kladna redlna Cisla.

V sekcich ,Flow boundary conditions (TOP)“ a ,,Flow boundary conditions (BOTTOM)“ je tfeba zadat
cesty k souboriim, v nichZ jsou definovany casové vyvoje okrajovych podminek proudéni na obou
hranicich modelové domény. Oba souboru maji stejnou stukturu. Jejich prvni fadek tvofi hlavicka
(, Time;Type;Value“) a v kazdém dalsim fadku jsou vZdy postupné hodnoty ¢asu, od néjz je okrajova
podminka platna (kladné realné cislo), typu okrajové podminky (O pro Dirichleta a 1 pro Neumana) a
hodnoty okrajové podminky (realné ¢islo).

V sekci ,,Flow initial conditions” jsou definovany pocatecni podminky proudéni. Jedna se o definovani
polohy volné hladiny v rdmci modelové domény. Je tak tfeba predepsat hodnotu tlakové vysky na
obou koncich modelové domény (v jednotkach délky) stim, Ze horni hranici musi byt zaporna
(zaporné realné Cislo) a dolni kladna (kladné realné dislo), aby bylo zaruceno, Ze volna hladina se
vyskytuje v modelové doméné.

V sekci ,, Transport simulation options” jsou volby pro simulaci transportu. Jednak je zde mozZno zvolit,
zda model bude poditat s tortuozitou (Include tortuosity). Dale je zde tfeba zadat disperzivitu (realné
kladné ¢islo), vhodnou implicitni hodnotou muze byt desetina celkové mocnosti modelové domény.
Konecné je tfeba ze tfi moZnosti zvolit numerické schéma simulace (viz technickd dokumentace
modelu).

V sekci ,Radionuclide data“ je tfeba specifikovat transportni parametry jednotlivych radionuklid(. Po
stisknuti tlacitka ,Specify” se otevie nové dialogové okno (Obr. 4). V ném je predpfipravena struktura
s poli pro kazdy radionuklid, ktery je uveden v souboru temp.txt (viz vysSe), spole¢né s fiktivnim

Ill

stopovacem ,residual”, ktery je na konci vSech rozpadovych fetézcl (sam se jiz dale nerozpada).



Pro kazdy radionuklid je tfeba zadat efektivni difuzivitu De [m?/s], distribuéni koeficient linedrni
sorpce Kd [m?/kg], polo¢as rozpadu ve zvolenych jednotkach ¢asu a ze seznamu vybrat, na co se dany
stopovac rozpada. Vsechna numerickd pole ocekavaji kladna realna Cisla. Stiskem tlacitka ,Save and
close” se data ulozi do souboru nuclide_parameters.csv ve sloZce inputs v misté instalace a dialogové
okno se zavre. Data neni tfeba zadavat rucné, jsou-li jiz ulozena v souboru. V takovém pfipadé je Ize
stiskem tlacitka , Load from file” rovnou nacist a pripadné modifikovat. Struktura souboru intuitivné
kopiruje strukturu tabulky v dialogovém okné (vcéetné hlavicky).

E? Unsaturated zone nuclide tranport parameters

Load from file  Save and close

Nuclide De [m2/s] Kd [m3/kg] Half-life [units of time] Product
c14 |0 o |0 | | residual v|
ci36 |0 o |lo | | residual v|
Ca#l [0 o |lo | | residual v |
Nis9 [0 o |lo | | residual v|
Se79 [0 o |lo | | residual v|
Pd107 |0 o |lo | | residual v|
sn126 |0 o |0 | | residual v|
"2 |0 o |0 | | residual v|
Cs135 [0 o |0 | | residual v|
U2z |0 o |lo | | residual v|

residual |0 o |

Obr. 4 Model nesaturované zony — transportni parametry jednotlivych radionuklidd

Po zadani vsech vstupl je tfeba stisknout tlacitko ,Write input YAML and run“. Ve sloZce inputs
v misté instalace je vytvoren fidici soubor modelu nesaturované zény (UZ_conf_file.yaml) a model je
spustén. Simulace mlze byt ¢asové pomérné naro¢na. V pripadé, Ze byl SW spustén z prikazové radky
(uzitim souboru ,BioRad.bat”, viz sekce spusténi), je mozné sledovat pribéh simulace (stejné jako
pfipadné chyby ¢i varovani) dle pribéznych vypist do prikazové radky.

Vystupem (tak, jak ho vyZaduje modul pro vypocet efektivni davky, viz dale) je soubor
unsaturated_concentrations.csv ve sloZce inputs v misté instalace. Jeho struktura je totozna se
strukturou souboru saturated concentrations.csv (viz kapitola Nacteni vysledkll simulace
transportu). Kompletni vysledky simulace (¢asové pribéhy na vSech elementech vypocetni sité) jsou



v souboru UZ_results.msh ve sloZce outputs v misté instalace. Lze je vizualizovat napfiklad pomoci
programu GMSH (https://gmsh.info/).

Modul pro vypocet efektivni davky (model biosféry)

Po spusténi biosférického modulu je nejprve tfeba zvolit jednotky (viz Obr. 5) za ucelem jejich
konverze. Zvolené jednotky musi korespondovat stémi ve vstupnich souborech (Casovy vyvoj
koncentraci/aktivit v saturované a nesaturované z6né; saturated_concentrations.csv a
unsaturated_concentrations.csv). Biosféricky model poéitad v jednotkich kg/m?® p¥ipadné Bag/kg. Je
tfeba zvolit jednotky délky, hmotnosti a ¢asu. Je-li zaskrtnuta moznost ,Inputs are in Bg/kg“, pak na
volbé jednotek hmotnosti a délky nezdlezi. Jednotku ¢asu je tfeba zadat v kazdém pripadé.

§ Select units of input files: — [m| x

This will take care of unit conversion. Select units of input files (concentration evolutions in saturated and unsaturated zones), Biosphere module computes in units of kg/m3 or Bg/kg.

If you check the Inputs are in Bg/kg field you may ignore the selection of mass and length units,

Select units:

Inputs are in Bg/kg: (|
Length: m ~ oK
Mass: kg ~
Time: 5

Obr. 5 Model biosféry — vybér jednotek

Po stisknuti tlacitka ,,0K“ v dialogovém okné vybéru jednotek (Obr. 5) se toto okno zavie a otevie se
dialogové okno modelu biosféry (Obr. 6). V ném je nejprve tfeba vybrat cestu k souboru s databazi
BioRad (,,Open database file“). Ten je soucasti instalace (nachazi se ve sloZce database v misté
instalace). Po jejim otevieni se dialogové okno rozsifi (Obr. 7). V jeho ramci je moZné zvolit jednak to,
zda bude biosféricky model podéitdan vyhradné na zakladé koncentraci/aktivit v saturované zéné
(méné presnd varianta, ktera zavadi nékteré zjednodusujici predpoklady, vyhodou je moZnost
preskocit krok simulace proudéni a transportu v nesaturované zoné; viz technickd dokumentace
modelu) nebo na zdkladé koncentraci/aktivit v saturované i nesaturované zéné. Druhou volbou je
volba spotfebniho koSe, kdy na vybér jsou vSechny spotfebni koSe definované v ramci nactené

databaze.

Po stisknuti tlacitka , Write configuration file and run Biosphere module” se ve sloZce inputs v misté
instalace vytvori fidici soubory modelu biosféry (UZ_conf_file.yaml a
Biosphere_configuration_file.yaml) a spusti se simulace.

Vystupy simulace se zapiSi do slozky outputs v misté instalace do binarniho souboru
Biosphere_module_results.npz. Do téze slozky je vystoupen také log s prlbéhem simulace
(biosphere_module_log.txt).

Dialogové okno (Obr. 7) se uzavie a v hlavnim okné SW BioRad se obijevi tladitko ,Process and
visualize Biosphere module results”. Po kliknuti na néj se otevie dialogové okno pro zpracovani a
vizualizaci vysledk( (Obr. 8). Vjeho levém hornim roku je uveden spotfebni koS, pro néjz jsou
vysledky spocteny. V levém sloupci si uZivatel vybere cesty, jejichz vysledky ho zajimaji, a v pravém
sloupci analogicky radionuklidy. Nasledné staci stisknout tlacitko ,Plot and save as CSV“ a vysledky
pro zvolenou kombinaci cest a radionuklidd se uloZi do csv souboru ve sloice outputs v misté
instalace (BioRad_results_export.csv). Zaroven se vprostied okna otevie nahled vysledk( v podobé


https://gmsh.info/

vykreslenych ¢asovych vyvojl efektivni davky pro zvolené kombinace cest a radionuklidd. Nahled Ize
pfiblizovat a uklddat jako obrazek. Pro lepsSi praci daty a vizualizaci je doporuéeno pracovat

s vyexportovanym csv souborem naptiklad v prostfedi MS Excel.

t? Biosphere module user cptions.

Open database file:

Browse A File

Select input scenario:

(" Saturated zone only.

{* Saturated and unsaturated zone,

Quit biesphere module

Obr. 6 Model biosféry — dialogové okno 1

¢ Biosphere module user options.

Open database file:
Browse A File

D:/BIORAD/BIORAD_GUI_v2/database/bicrad_database_v0022.db

Select input scenario:
(" Saturated zone enly. Write configuration file and run Biosphere module.

{* Saturated and unsaturated zone.

Select a basket type:
basic
carnivore

eater

farmsteadJ Quit biosphere module

fishpond

highland

vegetarian

Obr. 7 Model biosféry — dialogové okno 2



# Biosphere module results

Results have been computed for the following basket:

basic

Select paths to show:
[ external exposure in forest
[0 external exposure in field
[ external exposure in water
[ root vegetables

[ leafy vegetables

[ potatoes

[ mushrooms

[ beef

O pork

[ poultry meat

[ offal

O milk

[ egas

O fish

[ water ingested

[ soil ingested
=y

[ inhalation in field

[ inhalation in forest

[J ingestion

[ inhalation

[ external exposure

[ ingestion of plant products

[ ingestien of plant products without resuspension

[ ingestion of animal products

[ ingestien of water products

total

[ total without water products
Selectall || Deselect all

Plotand save as CSV,|  Quit

Plot area:

109 4

102 4

1075

10-12 4

107124

Dose [Sv/y]

1026 4

10-33 4

1040 4

T T
o] 100000

# €| Q=

Obr. 8 Okno vizualizace vysledku
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Select nuclides to show:
c14
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