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Рассматривается модель переноса с геохимическими взаимодействиями, реализованная в программном ком-
плексе GeRa. Анализируется сфера применения таких моделей в задачах оценки безопасности объектов ис-
пользования атомной энергии (ОИАЭ). На ряде характерных примеров демонстрируются возможности уче-
та различных химических процессов: ионного обмена, поверхностного комплексообразования, растворения 
и осаждения минеральных фаз. Рассматриваются характерные задачи миграции радионуклидов с учетом 
сорбции, а также задача декальцинирования бетона.
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Введение

Геохимические процессы играют ключевую 
роль в обеспечении безопасности пунктов за-
хоронения радиоактивных отходов (ПЗРО) и 
выводимых из эксплуатации ядерных и ради-
ационно опасных объектов (ЯРОО) . Традици-
онно при оценке безопасности таких объектов 
в гидрогео логических моделях процессы вза-
имодействия радионуклидов с геологической 
породой и материалами инженерных барьеров 
безопасности (ИББ) описываются сорбцией . 
При этом наибольшее распространение полу-
чили упрощенные модели сорбции по изотер-
ме Генри, в которых единственным параме-
тром является коэффициент распределения, Kd, 
определяемый либо из литературных данных 
(например, [1]), либо по результатам экспери-
ментов (например, [2], [3]), а учет деградации 
барьеров безопасности во времени описывается 

упрощенными моделями с экспертно задавае-
мыми свойствами [4] . Такой подход к моделиро-
ванию привлекателен простотой реализации и 
низкими требованиями к объему исходных дан-
ных, однако он не учитывает отличий реального 
состава раствора и породы от использованных 
при проведении экспериментов для определе-
ния Kd . Последнее способно приводить к разни-
це в коэффициенте распределения на порядки 
величин . 

Бетоны на портландцементе широко приме-
няются для матрификации радионуклидов и 
создания инженерных барьеров безопасности в 
ПЗРО . В отличие от других матриц, бетон обла-
дает способностью как сорбционной, так и хи-
мической иммобилизации радионуклидов (вза-
имодействуя со многими радионуклидами с об-
разованием труднорастворимых минеральных 
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фаз) . Проникновение воды в структуру бетона со 
временем приводит к преобразованию твердых 
минеральных фаз бетона и изменению состава 
поровой воды, что, в свою очередь, ведет к раз-
рушению бетона, а следовательно, к изменению 
его противомиграционных свойств . 

Для более достоверного моделирования ми-
грации радионуклидов, а также возможностей 
учета изменения минерального состава элемен-
тов ИББ и геологических пород на сегодняшний 
день актуально использование моделей перено-
са совместно с химическими взаимодействиями 
(reactive transport в англоязычной литературе, 
далее для краткости — модели переноса + гео-
химии или ПГХ), в которых производится не-
посредственный расчет химических взаимо-
действий . Основной сферой применения таких 
моделей представляются модели ближней зоны 
ПЗРО и отдельных элементов системы ИББ . Это 
связано в первую очередь с однородностью 
структуры элементов ИББ и наличием инфор-
мации об их химическом составе . В то же время 
для моделей дальней зоны (ДЗ) ПЗРО модели 
ПГХ обычно не используются по двум причинам: 
во-первых, для геологических пород и масшта-
бов дальней зоны характерна пространственная 
неоднородность химических свойств, что при-
водит к невозможности параметризации мо-
делей с достаточной степенью достоверности; 
во-вторых, геохимические расчеты обычно на 
один-два порядка более вычислительно затрат-
ны, что приводит к чрезмерно долгим расчетам . 
Однако модели ПГХ могут быть использованы 
для расчетного определения Kd горных пород в 
моделях ДЗ . 

Разработка расчетных кодов для ПГХ-мо де-
лирования ведется уже более трех десяти-
летий . Обзор таких программ представлен в 
статье [8] . Говоря о трехмерных кодах гидро-
геологического моделирования, реализующих 
ПГХ-модели, можно выделить два основных 
класса: использующие подход «прямой под-
становки» (direct substitution approach, DSA), 
при котором производится совместное реше-
ние уравнений переноса и химических вза-
имодействий в единой системе нелинейных 
уравнений; использующие отдельные модули 
для расчета переноса и химии с итерационным 
(sequential iterative approach, SIA) или безыте-
рационным (sequential non-iterative approach, 
SNIA) сопряжением расчетов на каждом шаге 
по времени . К первой категории относятся 
программы CrunchFlow, Min3P, PFLOTRAN . Ис-
пользование DSA позволяет избежать ошибки 
расщепления, характерной для схемы SNIA, и 
медленной сходимости алгоритма решения, 

характерного для схемы SIA . В то же время 
программы второго класса (например, PHT3D, 
TOUGHREACT, OpenGeoSys) являются гораздо 
более распространенными . Их сильной сторо-
ной является возможность использования спе-
циализированных решателей для каждой из 
подзадач — переноса и химии . В этом случае, 
во-первых, системы дискретных уравнений в 
разы или даже на порядок меньше по размеру . 
Во-вторых, их легче решить, поскольку струк-
тура этих систем более однородна (химическая 
задача требует решения системы обыкновен-
ных дифференциальных уравнений, в то вре-
мя как задача переноса — решения системы 
уравнений в частных производных) . В-третьих, 
есть возможность использовать готовые гео-
химические модули с очень развитыми воз-
можностями, разработка которых с нуля тре-
бует десятков или сотен человеко-лет работы . 
В-четвертых, поскольку расчет химических 
взаимодействий выполняется локально на 
каждой ячейке расчетной сетки, решение за-
дачи очень хорошо распараллеливается на вы-
числительных кластерах и многопроцессорных 
ЭВМ, что очень важно с учетом высокой затрат-
ности химических расчетов . 

Программный комплекс GeRa [11] относится 
ко второму классу: для моделирования фильтра-
ции и переноса в нем используются собствен-
ные численные модели, а для расчета химиче-
ских взаимодействий — геохимический модуль 
PHREEQC [9], [10] . Более подробно ПГХ-модель, 
реализованная в GeRa, рассмотрена в работе [12] . 
Помимо традиционной модели сорбции по изо-
терме и ПГХ-модели, отметим также возмож-
ность использования модели сорбции с Kd, зави-
сящим от концентрации одной из компонент в 
растворе [2] (позднее в зарубежной литературе 
такой подход получил название «smart Kd») . По-
следняя позволяет, сохраняя высокую скорость 
расчетов, присущую простым моделям сорбции 
по изотерме, учесть влияние на сорбцию кон-
центрации ключевой макрокомпоненты . 

Целью настоящей работы является демонстра-
ция возможностей ПГХ-модели, реализованной 
в программном комплексе GeRa, с ориентаци-
ей на задачи оценки безопасности пункта глу-
бинного захоронения радиоактивных отходов 
(ПГЗРО) . Рассматриваются задачи ПГХ с учетом 
основных процессов, контролирующих перенос 
растворенного компонента в подземном про-
странстве, — сорбции (по двум основным меха-
низмам: ионного обмена и сорбции по механиз-
му комплексообразования на поверхностных 
сорбционных центрах вмещающей породы) и 
растворения-осаждения минеральных фаз .
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Моделирование переноса с учетом 
химических сорбционных процессов

Сорбция является одним из основных процес-
сов, контролирующих перенос радионуклидов в 
водных системах . Рассмотрим ситуацию, когда 
движущийся радионуклид не образует твердых 
минеральных фаз . 

Все твердые поверхности вмещающих сред 
выступают в качестве сорбентов . Схематически 
процессы сорбции представлены на рис .1 [13] . 
Основные процессы сорбции — сорбция по ме-
ханизму образования комплексов на поверхно-
сти минеральных фаз и по механизму ионного 
обмена . В программный комплекс GeRa в насто-
ящий момент внедрены эти модели без учета 
электростатических взаимодействий . 

Моделирование сорбции 
по механизму ионного обмена

Реакция, описываемая механизмом ионного 
обмена (для обмена иона элемента А на ион эле-
мента В), записывается как

 mA+n + B+mXm ↔ nB+m + mA+nXn (1)

Здесь: B+mXm и A+nXn — сорбированные формы; 
А+n и B+m — ионные формы в растворе .

Среди радионуклидов, контроль распределе-
ния которых между подвижной фазой и сорби-
рующей средой контролируется механизмом 
ионного обмена, укажем стронций, изотопы 
которого являются продуктами деления ядер-
ного топлива, обладают высокой радиотоксич-
ностью и относительно высокой подвижностью 
в условиях окружающей среды . Сорбция строн-
ция в основном описывается механизмом ион-
ного обмена [14] . Стронций является одной из 
ключевых компонент жидких радиоактивных 
отходов (ЖРО), закачка которых в застойные 
подземные пласты-коллекторы в России и СССР 

ведется с 1963 года [15] . Заметим, что в составе 
ЖРО обычно высоко содержание нитрат-иона 
(до сотен г/л), наличие которого существенно 
влияет на сорбционные свойства пород по от-
ношению к радионуклидам [2] . Таким образом, 
вызывает интерес рассмотрение возможно-
сти программного комплекса GeRa моделиро-
вать совместный перенос двух загрязняющих 
веществ — нитрат-иона и стронция . В [2], [16] 
было проведено экспериментальное определе-
ние сорбции стронция в нитратных растворах 
на пробах песков, суглинков и глин, также там 
были созданы сорбционные модели, отличи-
тельной особенностью которых является пред-
положение о сорбции ионов на селективных и 
неселективных к Sr участках . Рассмотрим мо-
дельную колонку длиной 10 м, которая промы-
вается одним поровым объемом раствора . Мо-
дельная порода — песок, емкость катионного 
обмена (ЕКО) равна 1,4 мг-экв ./100 г . Составы 
использованных растворов приведены в табл . 1 . 
Химические взаимодействия описываются мо-
делью, разработанной на основе эксперимен-
тального исследования сорбции Sr в нитратных 
растворах в [16] . Параметризация модели при-
ведена в табл . 2 . По результатам моделирования, 
показанным на рис .2, заметно запаздывание 
из-за сорбции ионов натрия и стронция . При 
этом примечателен наблюдаемый эффект за-
паздывания нитрат-иона .

Таблица 1. Составы использованных 
при моделировании растворов

Показатель
Вторгающийся раствор Начальный раствор 

модельной колонкиТест 1 Тест 2

рН 7 8,16 8,16

Nа+, моль/л 0,1 3,21·10–3 3,21·10–3

Нитрат-ион, моль/л 0,1 – –

Mg+2, моль/л – 1,98·10–4 1,98·10–4

Ca+2, моль/л – 4,13·10–4 4,13·10–4

K+, моль/л – 2,56·10–4 2,56·10–4

SO4
–2, моль/л – 5,90·10–4 5,90·10–4

Cl–, моль/л – 3,95·10–4 3,95·10–4

CO3
–2 (сум.), моль/л – 3,12·10–3 3,12·10–3

Sr, моль/л 1·10–8 – –

Pb, моль/л – 1,4·10–7 –

Традиционно при исследовании подземной 
миграции радиоактивных и химических за-
грязнений нитрат-ион считается несорбируе-
мым (нейтральным) трассером . В то же время 
его сорбцию исключить нельзя: например, в [17] 

Рис. 1. Схематическое представление процессов сорбции
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обнаружено, что бромид-ион движется быстрее 
по модельной колонке, чем нитрат-ион; в ста-
тье [16] сорбция нитрат-иона наблюдалась экс-
периментально . Сорбция нитрат-иона объясня-
ется его комплексообразованием на ионах ще-
лочноземельных металлов, находящихся в сор-
бированной форме на поверхности частиц вме-
щающей среды . Таким образом, рассмотренная 
выше модель обладает потенциалом описания 
моделирования переноса стронция и нитрат-
иона с учетом их сорбционного замедления по 
механизму ионного обмена .

Моделирование переноса 
с учетом комплексообразования 
на поверхности вмещающих фаз

В настоящий момент наиболее распростра-
ненной моделью стехиометрии реакций на по-
верхности оксидов является 2-рKа модель [18], в 
которой на сорбирующей поверхности имеются 
амфотерные (способные как диссоциировать, 
так и протонироваться) гидроксильные (–OH) 
группы . Для многих радионуклидов — Co, U, 
трансурановых элементов — одними из наибо-
лее важных сорбентов природного происхож-
дения являются оксигидроксиды Fe (III) (напри-
мер, [20]) . Ионы сорбируются этими минераль-
ными фазами, также некоторые из сорбирую-
щихся радионуклидов со схожим ионным ра-
диусом входят в ионную решетку оксидгидрок-
сидов Fe (III) в процессе перекристаллизации, 
таким образом еще больше теряя подвижность . 
Сорбционная емкость оксигидроксидов Fe (III) 
зависит от их удельной поверхности . В моде-
лях комплексообразования на оксигидрокси-
дах железа оптимальны следующие площади 
удельной поверхности оксигидроксидов Fe (III): 
1—25 м2/г — гематит; 10—100 м2/г — гётит; 75—
200 м2/г — лепидокрокит; 400—600 м2/г — фер-
ригидрит . Для выбора количества сорбционных 
участков на единицу площади оксигидроксидов 
Fe (III) при моделировании обычно используют-
ся несколько величин — от 3,83 до 7,6 мкмоль/м2 

функциональных сорбционных групп . 
В модельном примере рассматривается ввод в 

модельную колонку раствора, содержащего сви-
нец (табл . 1, Тест 2) . Составы использованных 
вод приведены в табл . 1 . Зона между отметками 
1 и 2 м содержит гидроксиды железа в количе-
стве 10 грамм гётита (FeOOH) на 1 дм3 порово-
го раствора (принято, что сорбционный массив 
содержит 2,5 % центров с высоким сродством 
к сорбции, плотность сорбционных центров 
3,83·10–6 моль/м2) . Профили свинца в модель-
ной колонке в зависимости от наличия гётита 
после прохождения одного порового объема 

Рис. 2. Профили натрия, нитрат-иона и стронция 
в модельной колонке. Тест 1

Таблица 2. Реакции сорбции, использованные 
в расчетах

Реакция сорбции lgK Источник данных

Реакции ионного обмена

Na+ + СЦ–* → NaСЦ 0,00

[16]

K+ + СЦ– → KСЦ 0,70

Ca+2 + 2СЦ– → CaСЦ2 0,80

Mg+2 + 2СЦ– → MgСЦ2 0,60

CaNO3
+ + СЦ– → CaNO3СЦ 2,00

MgNO3
+ + СЦ– → MgNO3СЦ 2,00

НЦ– + H2O → H2OНЦ- –2

СЦ**– + SrNO3
+ → SrNO3СЦ 2,49

СЦ– + CaNO3
+ → CaNO3СЦ 2,00

СЦ– + MgNO3
+ → MgNO3СЦ 1,70

Sr+2 + 2СЦ– → SrСЦ2 1,12

СЦ– + H2O → H2OСЦ– –1,7

Na+ + НЦ– → Na НЦ 0,00

БД llnl.dat 
РК PhreeqC

K+ + НЦ– → K НЦ 0,7

Ca+2 + 2НЦ– → Ca НЦ2 0,8

Mg+2 + 2НЦ– → Mg НЦ2 0,6

Pb+2 + 2НЦ– → PbНЦ2 1,05

Pb+2 + 2СЦ– → PbСЦ2 1,05

Реакции комплексообразования на поверхности гидроксида 
железа

> Fe_в***OH + H+ → > Fe_вOH2
+ 7,29 [19]

> Fe_вOH → > Fe_вO– + H+ –8,93

> Fe_сл****OH + H+ → > Fe_слOH2
+ 7,29

> Fe_слOH → > Fe_слO– + H+ –8,93

> Fe_вOH + Pb+2 → > Fe_вOPb+ + H+ 4,65

> Fe_слOH + Pb+2 → > Fe_слOPb+ + H+ 0,3

* — Sr неселективные к сорбции Sr центры; 
** — Sr-селективные к сорбции Sr центры (25,12 %);
*** — центры с высоким сродством к сорбции;
**** — центры со слабым сродством к сорбции.
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представлены на рис . 3 . Заметно, что наличие в 
системе гётита драматически снижает подвиж-
ность свинца . Так работает проницаемый реак-
ционный барьер (ПРБ) .

Продемонстрируем моделирование ПРБ на 
двумерном примере, основанном на тесте, ис-
пользованном для демонстрации возможностей 
программ MODFLOW и MT3DMS (см . главу 7 в 
руководстве [21]) по моделированию процессов 
фильтрации и переноса примесей в неодно-
родном по фильтрационным свойствам пласте, 
а также для кросс-верификации GeRa с этими 
кодами в процессе аттестации . Расчетная об-
ласть является прямоугольником размером 
1800 × 1400 м, в ней присутствуют прямоугольная 
зона, заполненная слабопроницаемой породой, 
и две скважины: нагнетательная в южной части 
(injector) и разгрузочная — в северной (producer) 
(рис .4) . Региональный поток с юга на север 

задается граничными условиями для задачи 
фильтрации: напор H = 250 м на южной границе; 
H = 20 м — на северной; остальные границы не-
проницаемы . Дисперсия и диффузия в модели 
не учитываются . Параметры задачи и начальные 
условия представлены в таблицах 3 и 4 . Раствор, 
поступающий в область на северной границе, 
соответствует начальному в области . Раствор в 
ПРБ отличается от начального значением pe = –4 . 
В зоне ПРБ присутствует равновесная фаза, фик-
сирующая U по реакции (таким путем моделиру-
ется восстановительное осаждение урана+6): 

 [PRB-ZVI] ↓ + U(раствор) → [PRB-ZVI]U ↓ . 

Концентрация [PRB-ZVI] в зоне ПРБ состав-
ляет 10 моль/л (концентрация в объеме пори-
стой среды) . Нагнетаемый в скважину раствор 
по составу соответствует пластовому, но в нем 
дополнительно присутствует уран в концентра-
ции 1·10–4 моль/л . Моделирование проводится 
на временной период в 1 год .

Таблица 3. Параметры задачи о ПРБ

Параметр Значение

Пористость 0,3

Коэффициент фильтрации в основной части 
расчетной области, м/с 1,47·10–4 

Коэффициент фильтрации слабопроницаемой 
породы, м/c 1,47·10–7

Мощность водоносного горизонта, м 10

Расход нагнетательной скважины, м3/с 1·10–3

Дебит разгрузочной скважины, м3/с 1,89·10–2

Таблица 4. Начальный состав раствора 
в расчетной области

Показатель С, моль/л

pH pe Na Fe Cl Ca C S

7 4 8·10–4 1·10–4 1·10–3 1·10–3 3,8·10–3 2·10–4

Рассмотрим результаты моделирования зада-
чи на равномерной прямоугольной сетке с ячей-
ками 10 × 10 м (рис . 5) . Поток воды, содержащий 
уран, обтекает слабопроницаемую зону, всту-
пает в контакт с зоной проницаемого барьера, 
и уран начинает контактировать с материалом 
ПРБ, фиксируясь на нем . При этом заметно, что 
концентрация урана падает при контакте с об-
ластью сорбционного барьера, оставаясь посто-
янной после выхода из зоны ПРБ .

Разработанная модель может быть применена 
для прогнозирования миграции урана и других 
элементов в условиях наличия природного или 
инженерного реакционного барьера .  

Рис. 3. Профили свинца в модельной колонке 
в зависимости от наличия гётита. Тест 2

Рис. 4. Постановка задачи о проницаемом 
реакционном барьере
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Моделирование растворения и осаждения 
минеральных фаз в процессе эволюции бетона

Материалы на основе портландцемента пред-
ставляют собой сложный ансамбль минераль-
ных фаз, основными из которых являются порт-
ландцемент, гидратированные силикаты и алю-
минаты кальция, а также другие акцессорные 
фазы и нейтральный заполнитель . Эти фазы на-
ходятся в динамическом равновесии с поровым 
раствором . Как уже говорилось ранее, со време-
нем бетон подвергается деградации в процессе 
контакта с растворами, при этом основными 
процессами являются растворение содержащих 
кальций фаз, особенно портландита, и образо-
вание кальцита . Все эти процессы приводят как 
к изменению фильтрационных свойств этих 
материалов, так и к изменению их сорбцион-
но-осадительных свойств [22], при этом особо 
сложным является учет трещинообразования и 
влияние этого процесса на фильтрацию . И если 
ранее, в отсутствие разработанных моделей и 
методик расчета, изменение свойств барьера 
возможно было учитывать либо аналитиче-
ским путем, либо при помощи эмпирически-
задаваемого расписания (пример подобного 
подхода к моделированию приведен в [4]), то 
развитие методов моделирования с учетом фа-
зовых переходов позволяет более качественно 
учесть эти процессы . Для демонстрации воз-
можностей GeRa по моделированию процессов 
растворения-осаждения проведем расчет бенч-
марка № 4 из работы [23], посвященной кросс-
верификации программ ПГХ-моделирования на 

задачах декальцинирования бетона . Заметим, 
что данный тест характеризуется не только уче-
том большого спектра минеральных фаз, но и 
влиянием концентрации этих фаз на фильтра-
ционные и миграционные свойства бетона . Так, 
в тесте необходимо учитывать изменение по-
ристости бетона вследствие растворения-осаж-
дения, а следовательно, и вариацию коэффици-
ентов фильтрации (определяется формулой Ко-
зени — Кармана [24]) и диффузии (определяется 
по закону Арчи [25]) . 

Расчетная область представляет собой прямо-
угольник размером 105 × 50 мм, основная часть 
которого заполнена бетоном, а верхние 5 мм 
занимает т .н . верхний слой, состоящий из по-
ристого, но инертного материала (рис . 6, слева) . 
В бетоне имеется трещина шириной 1 мм и дли-
ной 50 мм, доходящая до его середины . Предпо-
лагается, что в трещине отсутствует заполнение . 

Для фильтрации заданы граничные условия 
I рода на верхней и нижней границах, обеспе-
чивающие течение жидкости сверху вниз (рис .6, 
справа) . На боковых границах заданы условия 
непроницаемости как для задачи фильтрации, 
так и для задачи переноса . На верхней грани-
це задано условие I рода для концентраций 
(табл .7) . Параметры задачи представлены в та-
блицах 5—6 . В силу осевой симметрии задачи, 
аналогично [23], будем решать ее в половине 
расчетной области справа от центра трещины . 
Для дискретизации по пространству исполь-
зована прямоугольная сетка с шагом 0,5 мм . 
Расчет проводится на период в 100 лет . Отме-
тим высокую ресурсоемкость данной задачи: 

Рис. 5. Распределение растворенного урана 
в расчетной области при T = 1 год

Рис. 6. Геометрия теста (слева)  
и граничные условия (справа)
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из соображений устойчивости расчетов шаг по 
времени составляет 0,25 суток, то есть требуется 
выполнить 146 000 временных шагов . Невзирая 
на ограничение временного шага (критерий Ку-
ранта), в данной задаче использование явной 
схемы для дискретизации оператора переноса 
обосновано требованием качественного отсле-
живания фронта растворения . Использование 
же неявных схем приводит к высокой численной 
диффузии и чрезмерному размыванию фронта . 

На рис .7 представлены результаты расчета . 
Вторжение кислого раствора приводит к рас-
творению минералов, входящих в состав бетона . 
Фронт растворения продвигается вглубь масси-
ва бетонного блока по трещине . При этом поза-
ди фронта растворения наблюдается переосаж-
дение фаз (в первую очередь — CSH (1,6)), что 
частично компенсирует повышение пористости, 
вызванное растворением портландита, за фрон-
том его растворения . На рис .8 показаны кон-
центрации основных неинертных минералов 
бетона и пористость вдоль вертикального про-
филя (рис . 6, слева) . В верхней части бетона, где 

портландит и CSH (1,6) уже растворены, интен-
сивно осаждаются кальцит и стратлингит . Заме-
щение минерала CSH (1,6) на CSH (1,2) приводит 
к небольшому локальному снижению пористо-
сти в районе отметки 0,095 на графике на рис . 8 . 

Таблица 5. Фильтрационно-емкостные 
и миграционные параметры задачи 

декальцинирования бетона [21]

Параметр Значение

Коэффициент свободной диффузии, м2/с 1·10–9

Пористость верхнего слоя 0,3

Пористость бетона 0,1

Пористость трещины 1

Извилистость пор верхнего слоя 3,83·10–2

Извилистость пор бетона 3,83·10–2

Извилистость пор трещины 1

Коэффициент фильтрации верхнего слоя, м/с 1·10–9

Коэффициент фильтрации бетона, м/с 5·10–11

Коэффициент фильтрации трещины, м/с 4,1·10–1

Таблица 6. Минеральный состав бетона  
(без учета инертных минералов) [21]

Минерал Содержание 
в породе, моль/л

Объемная доля 
в породе, %

Портландит 1,47 4,86

Эттрингит 4,38·10–2 3,09

Трикарбоалюминат 0 0

CSH(1,6) 1,10 8,59

CSH(1,2) 0 0

CSH(0,8) 0 0

Гидротальцит-OH 3,04·10–2 0,68

Гидротальцит-CO3 0 0

Монокарбоалюминат 7,71·10–2 2,02

Стратлингит 0 0

Кальцит 8,99·10–2 3,30

Таблица 7. Состав растворов в тесте [21], 
концентрации — в моль/л

Раствор C(t0), начальный раствор 
в расчетной области

CB(t), раствор 
на верхней границе

pH 12,48 3

pO2 –0,68 –

Nitrate 0 1,04·10–3

Ca 1,96·10–2 0

Al 7,28·10–6 0

C 6,53·10–6 0

Mg 1,20·10–8 0

S 2,59·10–5 0

Si 6,25·10–5 0

Рис. 7. Результаты расчета задачи о декальцинировании 
бетона. Слева направо: пористость, концентрации 

портландита, кальцита и стратлингита

Рис. 8. Концентрации минералов и пористость вдоль 
вертикального профиля при T = 100 лет
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Заключение

Разработанный российскими специалистами 
программный комплекс GeRa является един-
ственной поддерживаемой и аттестованной 
отечественной программой, позволяющей мо-
делировать перенос с детальным учетом гео-
химических взаимодействий . В GeRa доступно 
моделирование процессов ионного обмена, по-
верхностного комплексообразования, раство-
рения и осаждения минеральных фаз . В послед-
нем случае возможен учет влияния химических 
процессов на фильтрационные и миграционные 
параметры пород . Выполненные разработки 
могут быть использованы для моделирования 
процессов фильтрации — переноса в ближней 
зоне ПЗРО, для обоснования коэффициентов 
распределения при моделировании дальней 
зоны ПЗРО, а также для моделирования лабора-
торных экспериментов .
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The paper considers a transport model with geochemical couplings implemented in the GeRa software. It evaluates 
the scope of application typical for such models focused on the safety assessment of nuclear facilities. The paper 



Радиоактивные отходы № 1 (26), 2024 9393

Моделирование процессов переноса 
 с учетом химических взаимодействий в программном комплексе GeRa

presents a few typical case studies to demonstrate the accountability of different chemical processes: ion exchange, 
surface complexation, dissolution and mineral phase precipitation. It overviews some typical radionuclide transport 
problems with an account taken of sorption, as well as the one of concrete decalcifi ation.

Keywords: geochemical modeling, radionuclide transport, software systems, seepage, radioactive waste.
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