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Abstract

Aceasta lucrare trateaza problema importantd a poludrii raurilor $i a propagarii poluantilor,
care trebuie abordatd cu ajutorul unor unelte de predictie (modele pentru transportul
poluantilor) pentru a dezvolta sisteme de evaluare a poludrii, de contracarare a acesteia si
pentru luarea deciziilor de management corecte. Acest domeniu de cercetare a cunoscut un
progres extraordinar, in special in ultimii 15 ani: campanile de monitorizare beneficiaza de
sprijin tehnologic performant, instrumente de prelucrare a datelor sunt in masurd sa proceseze
cantitati impresionante de date; noi metode de calcul a parametrilor cu o precizie mai buna au
fost propuse si, nu in ultimul rdnd, metodele de modelare au fost imbunatatite. Cu toate
acestea Inca existd probleme importante care necesitd o atentie deosebita a cercetatorilor: de
exemplu tehnicile de estimare a parametrilor; aplicabilitatea mai largd si transferabilitatea
modelelor matematice intre studiile de caz sau utilizarea de software nou. In plus, existi si
posibilitatea dezvoltdrii aborddrii actuale cu privire la modelarea calitdtii apei utilizand
cunostintele si experienta din domeniul ingineriei de proces. Teza de fatd este menita sa

abordeze probleme de acest gen.

Obiectivul principal al tezei este acela de a dezvolta o abordare cuprinzatoare specifica
ingineriei de proces privind modelarea transportului poluantilor in rauri prin utilizarea de

metode si instrumente din diferite domenii.

Principalele contributii personale ar putea fi rezumate ca fiind compuse din mai multe

instrumente si tehnici ce pot fi utilizate In modelarea transportului poluantilor in rauri.

e Dezvoltarea de modele analitice si numerice pentru predictia transportului poluantilor
pentru trei studii de caz In care: existd foarte putine studii axate pe calitatea apei (raul
Somes); modele matematice detaliate nu sunt disponibile pentru predictia transportului
poluantilor (rdul Swale), sau numai un scurt fragment de rau u fost investigat (paraul
Murray Burn). Modelele de advectie-dispersie dezvoltate au un nivel diferit de
complexitate: de la modele simple conservative pentru un fragment scurt de parau (540
m), care prezintd un poluant; la un model complicat neconservativ pentru un segment mai
mare de rau (50.4 km), incluzand poluanti multipli cu transformari interdependente.
Modele pentru transportul poluantilor sunt capabile sd simuleze accidente si, de asemenea,

poluarea in conditii normale.

e Doud noi tehnici care permit utilizarea de parametrii variabili de-a lungul raurilor in

modelele analitice sunt implementate in aceste modele. Acestea permit includerea



influentelor (agenti poluatori, afluenti, abstractii de apa) la locatia reala de-a lungul raului;

reprezentarea neuniformitatii raului si aplicarea modelelor deja validate pentru alte rauri.

e Dezvoltarea unor modele pentru estimarea parametrilor caracteristici transportului
poluantilor (viteza, coeficientul de dispersie si constantele de transformare a nutrientilor)
ca functii de debitul de apa, caracteristicile albiei si/sau sezonalitate sunt, de asemenea, un
rezultat important al acestei teze. Ele aduc cunostinte suplimentare despre studiile de caz
investigate, deoarece investigatii detaliate similare nu au fost efectuate pentru cele trei

rauri investigate.

e Mai mult decat atat cunostintele existente i rezultatele sunt cuprinse intr-o abordare

cuprinzdtoare caracteristica ingineriei de proces.

Principalele contributii, impreund cu o analiza a literaturii din domeniul modelarii calitatii
apei sunt prezentate de-a lungul a trei sectiuni ale tezei, cuprinzand in total 13 capitole, la care
se adaugd o sectiune suplimentara concluziile si contributiile personale. Referintele citate sunt
enumerate la sfarsitul tezei impreuna cu nomenclatura. Rezultatele obtinute in cadrul aceastei
teze de doctorat, impreuna cu alte rezultate legate de modelarea transportului poluantilor (de
exemplu, utilizarea tehnicilor de management al informatiei) au fost prezentate in

nouasprezece publicatii, de asemenea, enumerate in teza.

Cuvinte cheie: modelarea transportului poluantilor in rauri; parametrii de advectie-

dispersie; coeficient de dispersie; transport convectiv-dispersiv; transforméri nutrienti.
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SECTION 1. PREZENTARE GENERALA

Prezentare generala a tezei
Problema abordata

In ultimii ani interesus general asupra mentinerii calititii mediului a crescut considerabil.
Acest lucru se datoreazd o nevoii de a asigura disponibilitatea de resurse pentru generatiile
viitoare, prin dezvoltarea durabild. In domeniul apelor de suprafati multe probleme sunt
cauzate de deversarea poluantilor. Multe rauri si in special acelea care traverseaza zone
locuite sunt supuse la descarcarea de substante poluante. Prin urmare, managerii au nevoie de
sprijinul unor instrumente fiabile pentru evaluarea calititii apei §i pentru a anticipa
consecintele deciziilor lor. Aceastd problemad poate fi abordatd prin utilizarea unor
instrumente pentru estimarea computationald a concentratiei poluantilor. Ele sunt principala

preocupare a acestei teze.

Acest domeniu de cercetare a cunoscut un progres extraordinar, in special In ultimii 15 ani:
campanile de monitorizare beneficiazd de sprijin tehnologic performant, instrumente de
prelucrare a datelor sunt in masurd sa proceseze cantititi impresionante de date; noi metode
de calcul a parametrilor cu o precizie mai bunda au fost propuse si, nu in ultimul rand,
metodele de modelare au fost imbunatatite. Cu toate acestea inca existd probleme importante
care necesitd o atentie deosebitd a cercetatorilor: de exemplu tehnicile de estimare a
parametrilor; aplicabilitatea mai larga si transferabilitatea modelelor matematice intre studiile
de caz sau utilizarea de software nou. Pe de altd parte, existd posibilitatea de a dezvolta
abordarea actuala privind modelarea calititii apei utilizdnd cunostintele si experienta din

domeniul ingineriei de proces.

Obiectivele tezei si structura

Obiectivul principal al tezei este acela de a dezvolta o abordare cuprinzatoare specifica
ingineriei de proces privind modelarea transportului poluantilor in rauri prin utilizarea de

metode si instrumente din diferite domenii.

Objectivele secundare sunt urmatoarele:
O 1. Dezvoltarea, calibrarea si validarea de modele matematice pentru transportul
poluantilor in segmente de rau.
0 2. Oferirea de instrumente pentru modelare (e.g. metode pentru descrierea raurilor;

modele pentru estimarea parametrilor) pentru o varietate largad de studii de caz.



0 3. Inglobarea cunostintelor existente si a rezultatelor intr-o abordare cuprinzitoare

specificd ingineriei de proces asupra modelarii transportului poluantilor.

Aceastd teza este organizatd in trei sectiuni, care cuprinde in total 13 capitole, la care se

adaugd o sectiune suplimentard care contine concluziile si contributiile personale. Referintele

citate sunt enumerate la sfarsitul tezei impreund cu nomenclatura.

Prima sectiune oferd o imagine de ansamblu asupra tezei constand dintr-o prezentare
generala a tezei (capitolul 1); un glosar scurt de termeni (capitolul 2); si prezentarea rau
sectiunilor de rau investigate (Capitolul 3). O lista de publicatii in care autorul a prezentat

rezultatle din aceasta tezd de doctorat este de asemenea inclusa in aceasta sectiune.

A doua sectiune contine prezentarea fenomenologiei transportului poluantilor in rauri
(capitolul 4) si analiza literaturii de specialitate din domeniul modelarii calitdtii apei
raurilor (Capitolul 5). De asemenea literatura ce are ca subiect cele trei studii de caz este si

ea prezentatd (Capitolul 6).

A ftreia sectiune cuprinde contributiile personale. Primul sau capitol (7) descrie pe scurt
contributiile principale ale acestei teze si subliniazd noutatea lor fatd de cercetarile
anterioare. Urmatoarele sase capitole descriu cate categorie de rezultate: tehnicile utilizate
in parametrizarea raurilor (capitolul 8); modelarea analitica si numerica a transportului de
poluanti iIn Murray Burn folosind mijloace clasice (capitolul 9); abordarea specifica
ingineriei de proces aplicatd pentru Murray Burn (Capitolul 10); folosirea acestor
rezultate, impreund cu noile descoperiri pentru modelarea de transportului poluantilor in
raul Swale (Capitolul 11) si raul Somes (Capitolul 12); urmata de discutii mai ample
privind abordarea specifica ingineriei de proces asupra modelarii transportului poluantilor

(capitolul 13).

Publicatii relationate cu teza

Articole in jurnale cotate ISI

1.

Ani, E.C., Avramenko, Y., Kraslawski, A., Agachi, P.S., 2010. Identification of pollution
sources in Romanian Somes River using graphical analysis of concentration profiles.
Asia-Pacific Journal of Chemical Engineering, in press.

Ani, E.C., Hutchins, M.G., Kraslawski, A., Agachi, P.S., 2010. Mathematical model to
identify nitrogen variability in large rivers. River Research and Applications, 26, 1-21.
Ani, E.C., Cristea, V.M., Agachi, P.S., Kraslawski, A., 2010. Dynamic Simulation of
Somes River Pollution Using MATLAB and COMSOL Models. Revista de Chimie, 61.



4.

Ani, E.C., Hutchins, M.G., Kraslawski, A., Agachi, P.S., 2010. Assessment of pollutant
transport and river water quality using mathematical models. Revue Roumanie de Chimie,
55, 4, 285-291.

Ani, E.C., Wallis, S.G., Kraslawski, A., Agachi, P.S., 2009. Development, calibration and
evaluation of two mathematical models for pollutant transport in a small river.
Environmental Modelling and Sofiware, 24, 10, 1139-1152.

Avramenko Y., Ani, E.C., Kraslawski A., Agachi P.S., 2009. Mining of graphics for
information and knowledge retrieval. Computers and Chemical Engineering, 33, 3, 618-

627.

Lucriari la conferinte internationale citate (ISI proceedings)

7.

Ani, E.C., Wallis, G., Kraslawski, A., Agachi, P.S., 2009b. Detailed mathematical model
for pollutants transport in a natural stream. Computer Aided Chemical Engineering, 26,
731-736. (ISSN 1570-7946, 19™ European Symposium on Computer Aided Process
Engineering (ESCAPE 19), June 2009, Cracow, Poland).

Ani, E.C., Avramenko, Y., Kraslawski, A., Agachi, P.S., 2009c. Selection of models for
pollutants transport in river reaches using case based reasoning. Computer Aided
Chemical Engineering, 27, 537-542. (ISSN 1570-7946, 10™ International Symposium on
Process Systems Engineering (PSE 2009), August 2009, Salvador, Bahia, Brazil).

Cirfi

9.

Ani, E.C., 2009. Minimization of the experimental workload for the prediction of
pollutants propagation in rivers. Mathematical modelling and knowledge re-use. Acta
Universitatis Lappeenrantaensis 355, Lappeenrannan teknillinen yliopisto, Digipaino,

Lappeenranta, Finland, ISBN 978-952-214-829-2, pp. 189.

Rapoarte tehnice in carti

10. Ani, E.C., 2009. Research report: I. The identification of pollution sources from long term

11.

monitoring data. II. The reuse of knowledge in modelling pollutant transport in rivers. In:
Ljung, M. (Ed.), Yearbook 2009, Graduate School in Chemical Engineering. Abo
Akademi University, Turku, Finland, ISSN 1238-2647, 23-32.

Ani, E.C., 2008. Research report: Propagation of pollutants and availability of high
quality water in a river basin - case of Somes Basin Rivers. In: Ljung, M. (Ed.), Yearbook
2008, Graduate School in Chemical Engineering. Abo Akademi University, Turku,
Finland, ISSN 1238-2647, 21-30.



12. Ani, E.C., 2007. Research report: Propagation of pollutants and availability of high
quality water in a river basin as supply chain management - case of Somes Basin rivers.
In: Ljung, M. (Ed.), Yearbook 2007, Graduate School in Chemical Engineering. Abo
Akademi University, Turku, Finland, ISSN 1238-2647, 19-27.

Articole publicate in volume la conferinte internationale (Conference Proceedings)

13. Ani, E.C., Hutchins, M.G., Agachi, P.S., 2010. Advection-dispersion model for nutrient
dynamics in River Swale. In: Carrera, J., Sanchez-Vila, X., Fernandez-Garcia, D., Bolster,
D. (Eds.), Programme and Proceedings of the XVIII Conference on Computational
Methods in Water Resources (CMWR 2010), June, 21-24, 2010, Barcelona, Spain,
Dsignum Estudi Grafic, ISBN 978-84-96736-93-1, p. 39, paper 276.

14. Ani, E.C., Agachi, P.S., 2007. Numerical models to simulate pollution scenarios in Somes
River. Paper 2029 in: Gani R. and Johannsen D.J, 6" European Congress of Chemical
Engineering (ECCE-6) Proceedings book, September, 16-21, Copenhagen, Denmark,
ISBN 978-87-91435-57-9, http://www.ecce6.kt.dtu.dk/, Vol. 1, 985.

Articole prezentate la alte conferinte

15. Avramenko Y., Ani, E.C., Kraslawski A., Agachi P.S., 2010. Identification of pollution
sources 1in rivers using the graphical analysis of concentration profiles. 19 International
Congress of Chemical and Process Engineering CHISA 2010 and the 7 European
Congress of Chemical Engineering ECCE-7. August 28 — September 1, Prague, no. 1392.

16. Avramenko Y., Ani, E.C., Kraslawski A., Agachi P.S., 2009b. Mining of graphics for the
assessment of pollution sources along the river. Computer Aided Process Engineering
Forum (CAPE Forum) 2009, March, 27-28, Limerick, Ireland.

17. Ani, E.C., Kraslawski, A., Hutchins, M.G., Agachi, P.S., 2009. The models for pollutant
transport in rivers as decision support tools for the rational management of the river water
quality. International Forum-Competition of Young Researchers. Topical Issues of subsoil
usage. WG 8, April, St. Petersburg State Mining Institute, Russia.

18. Ani, E.C., Kraslawski, A., Agachi, P.S., 2008. Pollutant transport characterization as a
function of river characteristics and pollutant release type. OP. 3.5., Computer Aided
Process Engineering Forum (CAPE Forum) 2008, February, 7-8, Thessaloniki, Greece.

19. Ani, E.C., Cristea, V.M., Agachi, P.S., 2007. Dynamic simulation of Somes river
pollution using MATLAB and COMSOL models. / 0" Edition of Academic Days of

Timisoara, May, 24-25, Timisoara, Romania.
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Segmente de rau investigate si date experimentale utilizate

Modelele complete si eficiente de transport a poluantilor, in special cele bazate pe ecuatia

fundamentald de advectie-dispersie (convectie-dispersie) pentru transportul de masa in rauri

(ADE), necesita o cantitate mare de date experimentale din rauri diferite. Pentru a indeplini

aceastd cerintd teza de fata utilizeaza date experimentale colectate in trei rauri de marime

diferitd, dupa cum se poate observa in Tabelul 1.

Tabelul 1. Characteristici ale the investigated rivers stretches and available field data.

Réul Murray Burn Swale Somes

Locatia Edinburgh, UK Yorkshire, UK Transylvania, RO
Lungimea investigata 0.54 50.4 01

[km]

Létimea [m] 24-3.9 26 —43 4—-115

Aspectul canalului

Canal de parau de deal cu
aspect natural

Canal combinat: aspect natural si portiuni betonate

Surse de poluare

Infiltrarea apei prin maluri

Surse de poluare multiple si afluenti

Campaniile de
monitorizare

26 de experimente pentru
deversare instantanee
punctiforma

10 campanii pentru
condtii normale (de la
debit mic la furtuna)

60 de campanii de
monitorizare uzuale
efectuate lunar

Puncte de monitoring

4 in albia principala

4 in albia principala
3 1n afluenti

12 1n albia principala

4 nutrienti

25 indicatori calitate

Sursa date

Edinburg, Scotia

ii itorizati | Rodamina WT A . .
Parametrii monitorizati | Rodamina W Debit, adancime (uncori) | Debit
Rezolutie monitoring secunde 0 ord Lunar
Administratia Nationaldj
Heriot Watt University, Centre for Ecology and Apele Romane —

Hydrology, Wallingford,
Anglia

Administratia Bazinala
de Apa Somes-Tisa,
Cluj (ABAST)

Datele experimentale utilizate constau in: (1) siruri de masuratori in timp si/sau spatiu pentru

parametrii de calitate a apei (de exemplu: concentratia poluantilor, pH-ul apei, oxigenul

dizolvat) si (2) masuratori ale caracteristicilor albiei (de exemplu: debitul apei, panta raului,

latimea raului), care sunt folosite pentru a reprezenta canalul (profilul raului).



-11 -

SECTION 2. SUPORTUL DE LITERATURA SI CONTRIBUTIILE
TEZEI

Abordarea Fickiand advectiv-dispersiva prezentatd in teza de fata se bazeaza pe transportul de
masa convectiv-difuziv in apele curgatoare. Instrumentul utilizat pentru modelarea
matematicd este ecuatia fundamentald de advectie-dispersie (ADE). ADE este o ecuatie cu
derivate partiale (PDE) obtinutd prin aplicarea bilantului de masa la o unitate de volum de
masd din rau (Socolofsky si Jirka, 2005). Modelele de transport a poluantilor dezvoltate in
cadrul acestei teze se bazeaza pe forma uni-dimensionald (1D) a ADE pentru directia
longitudinald (ecuatia 1), care ia in considerare sursele si consumul de poluant, impreuna cu

mecanismele de transport.

de__aeV) 0y de) ¢ g
ot Oox Oox Oox

Evolutia concentratiei poluantului (¢ [mg/L]) in timp (t [s]) de-a lungul raului (x [m]) este
influentatd de viteza convectiva a apei (Vx [m/s]), care poartd poluantul in aval, si de
coeficientul de dispersie longitudinald (Dy [mz/s], de aici incolo folosit si sub numele de
coeficient de dispersie), care este responsabil de Tmprastierea poluantului in albia raului. S
([mg/L]) reprezinta suresele de poluant (ex: obiective industriale, statii de epurare, deversari
de ape uzate); iar S; (Jmg/L]) inglobeaza transformadrile pe care le suferd poluantul in timpul

transportului.

Aceastd formad 1D a ADE este aplicabila numai dupa ce perioada Fickiand este atinsa: speciile
chimice sunt uniform amestecate in cele doud directii ale profilului transversal al canalului.
Dy inglobeaza aici efectul combinat al difuziei (amestecarea produsa de miscarea browniana
si turbulente), dispersiei (amestecarea prin variatii ale vitezei) si variatia In spatiu a advectiei

longitudinale (Wallis and Manson, 2004; Liu, 1977).

Modele matematice propuse in aceastd tezd (capitolele 8-11) au niveluri diferite de
complexitate §i sunt capabile sa simuleze transportul poluantilor proveniti din diferite tipuri
de surse de poluare. Modele sunt de doua feluri: (1) modele numerice, car eimplica rezolvarea
PDE in sine (1D ADE) prin metode numerice, implementate in Comsol Multiphysics (care
utilizeaza metoda elementelor finite); si (2) modele analitice, care utilizeaza solutiile analitice
ale ADE (solutii explicite din literatura de specialitate, de exemplu: Chin, 2006; Socolofsky si
Jirka, 2005; Pujol si Sanchez-Cabeza, 2000), implementate in MATLAB. Pentru
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exemplificare se prezintd ecuatia 2 (Fischer et al., 1979) care este solutia analitici a ADE

pentru o injectie instantanee a unei mase de trasor.

2
2) c(x, t) = —A j;[nD exp —(x — (ZSDJF? t)) —kt

unde c este concentratia trasorului in rdu [mg/L]; x este distanta de-a lungul raului [m]; t este
timpul scurs de la deversare [s]; M este masa deversata [g]; A este aria transversala udata a
canalului [m*], Dy este coeficientul de dispersie [m*/s], V, este viteza apei [m/s], X, este

locatia sursei [m], iar k este constanta vitezei de transformare [1/s].

Aceasta sectiune (2) a tezei se refera la aspecte fundamentale legate de transportul poluantilor
in rauri. Scurta prezentare a fenomenologiei impreund cu ecuatiile de baza si parametrii care o
descriu sunt prezentate in primul capitol, in timp ce ultimele doud capitole acopera prezenta sa
in literatura de specialitate: realizarile si nevoile legate de modelarea transportului poluantilor
in rauri, incluzdnd cele trei studii de caz considerate de teza de fatd. Studiul de literatura este
unul extins datoritd preocupdrilor intense case exista fatd de acest domeniu, dar si faptului ca
aceastd tezd prezintd o abordare complexd asupra modeldrii transportului poluantilor cu
ajutorul ADE. Capitole oferda de asemenea o privire a realizarilor tezei comparativ cu
rezultatele deja existente, deschizdnd calea pentru sectiunea urmadtoare a tezei, care contine

mai multe detalii despre rezultate si noutatea lor.
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SECTION 3. CONTRIBUTII PERSONALE

Noutate in descrierea lungimilor de rau investigate

Acest capitol prezinta raspunsul la mai multe provocari in ceea ce priveste modelele analitice
pentru transportul poluantilor in rauri: (1) reprezentarea neuniformitatii albiei raului; (2)
includerea influentelor (afluenti, surse de poluare, preludri de apa); si (3) aplicarea modelelor
existente pentru alte rauri. Pentru a tine seama de neuniformitatile albiei raului investigat
majoritatea modelelor analitice pentru transportul poluantilor utilizeazd o abordare clasica
pentru a descrie un rau. Acest lucru presupune divizarea lungimii in fragmente de rau
(asemenea reactoarelor cu amestecare perfecta dispuse in cascadd) care sunt caracterizate prin

valori medii constante ale parametrilor (Fig. 1).

(1) Abordare clasica — segmente cu parametri medii constan( i

R4 —l

R3

R2 —»l
I I

I
<« RI »

€ Tot fragmentul modelat

‘l_‘r r y

-

]

|
|
1
1
4
g

(2) Abordare noua — lungime de rau cu parametri variabili

Fig. 1. Optiuni pentru descrierea riului, in modelele analitice, exemplificate pentru Murray Burn (S0 =
sursa de poluare; M1 to M4 = puncte de monitoring; R1 to R4 = segmente de rau).

In contrast cu modelele anterioare o caracteristica importanta a modelelor analitice prezentate
in aceasta teza este faptul cd parametrii sunt variabili de-a lungul raului modelat, ca urmare a
aplicarii a doud noi abordari utilizate pentru a parameteriza lungimea de rau investigatd (Fig.
1). Acestea permit amplasarea influentelor la distanta reald de-a lungul raului si deschid
posibilitatea implementare a surselor difuze de poluare utilizand modele deja validate pentru
sursele punctiforme. Acesta este un avans important in modelarea analitica, deoarece datele
experimentale referitoare la sursele punctiforme sunt mult mai usor de colectat in comparatie

cu datele pentru sursele difuze.
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Modelarea si simularea transportului poluantilor in Murray Burn

Obiectivele acestui capitol sunt: (1) dezvoltarea, calibrarea si evaluarea a doud tipuri de
modele matematice pentru deversarea instantanee de poluant in Murray Burn; si (2)
dezvoltarea unor modele de evaluare a vitezei si coeficientilor de dispersie. Cele doua modele
matematice sunt: un model analitic iIn Matlab si un model numeric in Comsol. Ambele

modele au fost calibrate si evaluate dupa metodologia prezentata in Fig. 2.

Date pentru Date pentru
dezvoltare validare

Calculul parametrilor (e.g. Dx,
VX) pe baza teoriei

1L

Model pentru predic(Jia ;) Modele validate pentru
concentral liei predic(ia concentral liei

ils

Algoritm de optimizare
Min(Cobs —~ Csimt)

Date experimentale
(profile de concentrallie in timp,
parametrii albiei)

Moele matematice pentru
predic(ia parametrilor

Fig. 2. Methodologia de modelare.
Aceastd lucrare acordd o atentie deosebitd metodologiei de estimare a vitezei si a
coeficientilor de dispersie din cauza ca o predictie bund a concentratiei poluantilor in rauri se
bazeazd foarte mult pe capacitatea de a estima cat mai bine parametrii caracteristici
transportului. Valorile optime ale parametrilor obtinute in faza de calibrare a modelului,
folosite pentru elaborarea modelelor de estimare a parametrilor, au ardtat tendintele de

crestere neliniard cu debitul.

Modelele de estimare a parametrilor dau posibilitatea de a obtine viteza si coeficientul de
dispersie independent de experimentele cu trasori care sunt foarte greu accesibile. Modelul
nelinear propus pentru Vi si Dy (Whitehead et al, 1986) a dovedit a face estimari
satisfacdtoare (a se vedea Fig. 3 si Fig. 4) pentru primele trei segmente si mai putin bune
pentru al patrulea segment. Rezultatele unei analize comparative arata ca existd putine dovezi
ca un model mai sofisticat (de exemplu, Fischer et al., 1979) pentru estimarea coeficientilor

de dispersie poate oferi predictii in mod semnificativ mai bune decat modelul simplu nelinear.
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Fig. 3. Estimarea vitezei cu modelul simplu nelinear pentru segmentele de rau utilizate in modelul analitic.
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Fig. 4. Etimarea D, cu modelul simplu nelinear pentru segmentele de rau utilizate in modelul analitic.

Rezultatele modelelor in fazele de calibrare si evaluare arati ca ambele modele au fost
capabile sa reprezinte principalele caracteristici ale profilelor observate de concentratie in

timp (de exemplu, Fig. 5 and Fig. 6).

Comparison of concentration values for experiment 20
25 T T T T T T
+  Experimental
Predicted - optimum Dx and Vx
2l 1
[
E
E 151 q
=
L
E
Bl ]
=
5
O
051 q
0 5 10 15 20 25 30 35
Time [min]

Fig. 5. Rezultatele calibrarii modelului analitic pentru un experiment la debit mediu (Q =261 L/s).
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Comparison of concentration values for experiment 20
25 T T
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Predicted - optimum Vx and Dx

Concentration [mg/m®]

05F
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Fig. 6. Rezultatele calibrarii modelului numeric pentru un experiment la debit mediu (Q =261 L/s).
In ceea ce priveste discutia obisnuitd cu privire la faptul ci un model ar trebui si se
concentreze pe varfuri sau pe cozile de profil ar trebui mentionat faptul cd modelele
dezvoltate pentru Murray Burn sunt in masura sd faca predictii bune ale valorilor de varf si, de
asemenea, ale timpului de expunere la valori de concentratie medie §i joasd, adicd latimea

profilelor de concentratie este bine simulatd (Fig. 5 and Fig. 6).

Analizand profilele de concentratie simulate pentru toate experimentele de cétre ambele
modele se obsera ca varfurile sunt cel mai bine prezis element impreund cu marginile (cozile)
anterioare. In plus segmentele 1 si 2 sunt cele mai bine simulate, in timp ce segmentul 4 este,
in general cel mai slab simulat. Calitatea mai slabd a predictiei concentratiei pentru acest
segment ar putea fi justificatd de distantd lunga intre sursd si acest ultim punct de monitoring
de-a lungul canalului este foarte neuniforma. De asemenea, variatia reald sau aparenta a
debitului 1n spatiu ar putea avea o influentd, Impreuna cu cantitatea mai redusa de date de

monitoring la acest site In comparatie cu celelalte trei site-uri.

Abordarea caracteristica ingineriei de proces aplicata asupra
modelurii transportului poluantilor in Murray Burn
Obiectivele acestui studiu sunt:
1. Imbunatitirea predictiei concentratiei cu ajutorul modelului analitic prin modificarea
algoritmului de optimizare;

2. testarea noii abordari pentru parametrizare pentru cazul paraului Murray Burn;

utilizarea unui model bazat pe timpii de parcurs; si
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5. compararea rezultatelor modelului analitic (estimare de parametrii §i predictia

concentratiei) in cazul folosirii a doud modelitati distincte de parametrizare a raului.

Acest studiu foloseste modelul analitic pentru transportul poluant in Murray Burn dezvoltat,

calibrat si evaluate inainte prin aplicarea abordarii clasice de parametrizare. In acest pas de

cercetare modelul analitic este destinat sa utilizeze atat abordarea clasica cat si o abordare

noud pentru a descrie raul modelat.

Metodologia de modelare utilizate pentru dezvoltarea initiald si calibrarea modelului analitic

(Fig. 2) a fost folositd in acest studiu, de asemenea. Putine modificari au fost necesare in

vederea indeplinirii obiectivelor mai sus prezentate:

1.

Calculul parametrilor, calibrarea modelului si evaluarea sa au fost efectuate separat pentru

fiecare abordare.

Calculul ab-initio al parametrilor pentru abordarea noud a fost efectuat folosind
fragmentele de rau delimitate in capitolul anterior pentru modelarea numericd a raului
Murray Burn, deoarece acestea sunt adecvate in reprezentarea raului ca un domeniu
continuu de calcul cu parametrii variabili. In acest studiu fragmentele nu sunt caracterizate
de valorile medii ale parametrilor. Valorile ab-initio la punctele de monitoring (M1 - M4)
sunt cele pentru fragmentele numerice si sunt folosite pentru a aplica o abordare noua, in
timp ce cele pentru fragmentele analitice sunt folosite pentru a aplica abordarea clasica.
Algoritmul initial de optimizare a fost modificat. Suma ponderata a abaterilor la patrat
(Rode et al., 2007) a fost setatd sa acorde o importantd mai mare punctelor de date din
cozi (Ng si Perera, 2005) in scopul unei predictii mai bune a acestora, si pentru a
imbundtdti In ansamblu calitatea predictiei modelul. Rezultatele au evidentiat
imbunatatirea preciziei de predictie la M4.

Valorile optime ale Dy si Vi rezultate prin folosirea noului algoritm sunt utilizate in
continuare pentru a dezvolta modele pentru estimarea parametrilor. Modele au aceeasi
forma pentru fiecare abordare de parametrizare, dar diferite valori pentru elementele
specifice modelului (de exemplu coeficientii Cyy si Cay iau valori diferite pentru fiecare
abordare la M1 - M4).

Modelele de estimare a parametrilor au fost introduse in modelul de concentratie, pentru a
termina calibrarea sa, i a face predictii pentru Dy si Vi pentru experimente din setul
independent de date pentru evaluare. Evaluarea a fost realizata prin compararea profilelor

de concentratie prezisa cu cele masurate.
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Rezultatele arata ca: (1) estimarea vitezei este mult mai precisa decat estimarea coeficientului
de dispersie; si (2), in general, abordarea noud de parametrizare imbunatateste predictia
parametrilor. Avansul este vizibil mai ales pentru estimarea Dy la M4. Viteza este estimata
mai bine de modelul simplu nelinear in raport cu modelul dependent de timpul de parcurs,
chiar daca diferentele intre performantele celor doud modele sunt relativ reduse la primele trei
puncte de monitoring. Coeficientul de dispersie beneficiaza cel mai mult de pe urma utilizarii
noii abordari de parametrizare. Cele mai bune estimari, la toate site-urile in ambele abordari
sunt date de modelul nelinear, urmat de Fischer modificat (Fischer et al., 1979) folosind viteza
estimatd cu modelul neliniar. Pentru cele doud modele se observa cd Dy este in general

supraestimat la debite medii §i usor subestimat debite mari.

Chiar daca rezultatele de calibrare a modelului de concentratie pentru abordarea noua arata
precizii mai mici, uneori, in comparatie cu abordarea clasicd, rezultatele evaludrii arata
imbunatatiri atunci cand se utilizeaza abordarea noua. Interesant este faptul cd abordarea
inovatoare de descriere a raului aduce la evaluare imbunatatiri Tn predictia concentratiei la

toate site-urile de monitoring.

Rezultate comparative ale simuldrii concentratiei pentru evaluarea modelului atunci cand se
utilizeaza cele doua tipuri de parametrizare sunt prezentate in Fig. 7 (pentru un experiment de

debit scazut) si Fig. 8 (pentru un experiment de debit mare).

x 10° Comparison of concentration values for experiment 23

Concentration [g/m3]

Time [min]

Fig. 7. Rezultatele evaludrii pentru un experiment la debit mic (62.1 L/s).



-19 -

x 10° Comparison of concentration values for experiment 24
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Fig. 8. Rezultatele evaludrii pentru un experiment la debit mare (535.4 L/s).

Rezultatele globale aratd ca (1) abordarea inovatoare de parametrizare imbundtateste
performantele de predictie ale modelului; (2) modificarea algoritmului de optimizare in ceea
ce priveste atentia acordatd cozilor imbunatiteste, de asemenea, precizia de predictie per
ansamblu; (3) iar modelul analitic este eficient pentru simularea transportului poluantilor in
Murray Burn. Exactitatea predictiei concentratiei depinde foarte mult de capacitatea de a face
estimari de buni calitate pentru V, si Dy. In mod evident, aceste instrumente de predictie sunt

foarte importante in domeniul modelarii calititii mediului.

Modelarea si simularea transportului poluantilor in raul Swale

Obiectivele acestui studiu (prezentat in mare parte in Ani et al., 2010a) sunt:

(1) dezvoltatea unui model (ADModel) de predictie a concentratiei nutrientilor (nitrati,
amoniu, fosfor reactiv solubil - SRP si fosfor organic - OP) transportati de-a lungul
unei lungimi (50.4 km) a raului Swale 1n conditii de debit si descarcari nestationare;

(2) ADModel este conceput avand la baza aceleasi principii fenomenologice cu
QUESTOR; pentru

(3) a compara rezultatele ADModel cand utilizeaza vitezele de transformare calibrate cu
QUESTOR pentru Swale cu rezultatele obtinute la utilizarea unor viteze de
transformare noi, date de un model calibrat pentru ADModel,

(4) a relationa dinamica nutrientilor in rau cu variabilitatea vitezelor de transformare; si

(5) sa ilustreze beneficiile pe care ADModel le aduce din perspectiva abilitdtilor de

modelare a transportului poluantilor.

Investigatii amdnuntite ale datelor experimentale si ale literaturii au motivat dezvoltarea unui

model pentru transportul nitratilor, amoniului, SRP si PO, deoarece acestia sunt nutrienti
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foarte importanti pentru raul Swale. ADModel se bazeaza pe solutia analiticda a ADE pentru
deversarea continua de poluanti (Pujol si Sanchez-Cabeza, 2000) si a fost dezvoltat folosind
date experimentale de la radul Swale. Rezultatele modelului sunt discutate in legiturd cu
QUESTOR (Eatherall et al., 1998), un software cunoscut de modelare a calititii raurilor,
dezvoltat la Centrul pentru Ecologie si Hidrologie (CEH) Wallingford, Marea Britanie.
QUESTOR a fost aplicat pe raul Swale de catre cercetatorii de la CEH, iar rezultatele au fost

oferite pentru utilizarea in prezentul studiu.

ADModel este dezvoltat, calibrat si evaluate prin luarea in considerare a parametrilor de

transport si transformarilor nutrientilor, in conformitate cu metodologia din Fig. 9.

Experimental data

Development and calibration data Evaluation data set (2
set (8 campaigns) = first data set campaigns) = second data set

Il

Preliminary evaluation of
parameters (V, Dx)

Il

Model for the estimation of Vy 2

Conservative model
(transformation rates equal zero

Concentration model calibration I 3
(Dy optimization; model for D, estimation)

4
[ Calibrated conccntmtion]:g Run of the conservative model

model I
1': Run employing QUESTOR 5
transformation rates .

Concentration model calibration II

( k o Optimization and model for k o €valuation)

Il

Calibrated concentration model IT

C (using models for V,, D, and k,,{g,\ )

7
“={> Concentration model evaluation Q:

Fig. 9. Methodology used for ADModel building, calibration and evaluation.

Calibrarea a fost efectuata utilizdnd o metodologie originald, in doua etape: (I) calibrarea I,
atunci cand coeficientii de dispersic au fost optimizati si (II) calibrareall, atunci cand
constantele de referintd ale vitezelor de transformare de au fost optimizate. In fiecare etapa

este implicat un algoritm de optimizare original, in doud sub-etape, folosind doud functii
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obiectiv diferite. Calibrarea 1 a fost efectuatd utilizand atat compusii de azot §i compusii
fosforului, in timp ce calibrare II a fost efectuatd doar pentru compusii de azot in prezentul

studiu.

Rezultatele dupa calibrarea I, utilizind modelul de conservativ (viteza de transformare nuld) si
modelul neconservativ cu constantele de referintd ale vitezelor de transformare calibrate
pentru QUESTOR, aratd ca ADModel este capabil sid reprezinte tendinta principald a
masuratorilor de concentratie pentru cei patru nutrienti; si dezvaluie necesitatea de a

imbunatati reprezentarea variabilitdtii transformarilor.

Model pentru estimarea vitezelor de transformare a fost modificat, astfel cd constantele de
referintd ale vitezelor de transformare sunt estimate in functie de sezonalitate si/sau debit.
Noul model a fost formulat in timpul calibrarii I (vezi Tabelul 2), folosind valorile optime ale

constantelor de referinta (de exemplu, Fig. 10).

Tabelul 2. Dependenta vitezelor de transformare de diferiti factori in modelul formulat.

. e . . Sedimen- | Re-

Procesul Nitrificare Denitrificare Mineralizare ! .
tare suspensie

Cantitate
transformata krefim't > T’ CNH4 krefiden > T’ CNO3 krefimin > T’ COP krefised krefires
[mg/L]
Factori care . . .
. - nali nali nali
influenteaz ke Q, sezonalitate Q, sezonalitate Q, sezonalitate Q Q

T este temperatura masuratd a apei [°C]; Q este debitul raului [m*/s]; Chi.? Cxo.? Csrp si C,p [mg/L] sunt concentratiile NO;, NHs,
NIy NOy

SRP si OP; kr

of nit [1/zi] sunt constantele de referintd pentru vitezele de nitrificare, denitrificare §i mineralizare;

s k sik

si k"e/ s Mg/L] sunt constantele de referinta pentru vitezele de sedimentare and re-suspensie.

ref _den ref _min

k,

ref _sed

Event 1: 14-15.09.1994 Event 3: 27-31.10.1995
35 4

M.."

k. [1/day]
-

0 5 10 15 20 25 0 20 40 60 80 100
Time [n]

k. [1iday]

0 20 40 60 80 100 0 20 40 60 80 100
Time [n] Time [n]

Fig. 10. Constante de referinti optime (k) si debitul (Q) corespunzitor pentru campanii utilizate in
calibrare.

Acest model pentru transformari a imbunatatit reprezentarea dinamicii transformarilor si a

variabilitatii intre campanii §i, intr-o anumitd masurd (fata de QUESTOR), in cadrul
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campaniilor, desi procedura de estimare a vitezelor de transformare are nevoie de dezvoltare
in continuare 1n vederea unei mai bune reprezentari a variabilitatii in cadrul aceleasi campanii.
La patru site-uri de-a lungul raului Swale ADModel reprodus tendinta principald a datelor

experimentale (cu rezolutie de o ord) pentru de amoniu si nitrati (vezi Fig. 11).

Ammonium concentration in time - event &

.

Concentration [mafl]

O TR e
0 Lt ! L L 3y L L
20 30 40 50 60 70 80 90 100 110
Time [h]
| M1obs +-= \M4obs Mdcs M4Q M4s-0 M4AD

Mitrate concentration in time - event 5

Concentration [ma/l]

Fig. 11. Rezultate comparative ale ADModel pentru simulares transportului conservativ si neconservativ
in timpul campaniei S (conditii normale de debit) (obs = date experimentale; cs = folosind modelul
conservativ; = Q simulare folosind modelul neconservativ cu k.. din QUESTOR; s-0 = simulare folosind
valorile optime ale k,.;; AD = simulare folosind modelul neconservativ cu k,.; din modelul dezvoltat in
timpul calibrarii II).

Astfel modelul 1si dovedeste capacitatea de predictie a concentratiei pentru simularea de
deversari normale si accidentale, dar si pentru orice alt studiu detaliat al transportului de
poluanti de-a lungul raului. Aceasta capacitate este absentd in modelul existent aplicat raului
Swale (QUESTOR), care este proiectat pentru predictia calittii apei pe perioade lungi, in pati
de o zi si este mai potrivit pentru retele hidrografice mai mari (sute de kilometri), oferind o

valoare medie a concentratiei pentru fiecare segment de rau.

Desi, in general, modelul neconservativ folosind vitezele de transformare pentru nitrificare,
denitrificare si mineralizare din QUESTOR da rezultate mai bune decat un model conservativ,
acest model utilizand viteze calibrate din date bilunare colectate pe lungi perioade de timp a
dovedit a fi nepotrivit pentru simularea de schimbari ale calitatii apei pe termen scurt.
Modelarea raspunsului calitdtii apei la schimbarile sezoniere rapide ale debitului si Incarcarii
cu nutrienti este mult mai complexa si cere mult mai multe informatii decat ceea ce se poate
capta din seturile de date periodice care contin medii ale concentratiei colectate pe perioade
lungi de timp. Cu toate acestea, in ceea ce priveste schimbdrile relativ scurte ale incarcarii cu
nutrienti randamentele ADModel cu noile viteze de transformare are rezultate bune, similar cu

cele ale QUESTOR relativ la oferirea unei predictii medii pentru pasi mari de timp si spatiu.
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Din rezultatele ambelor tipuri de modelare, pe termen lung (QUESTOR) si pe termen scurt
(ADModel), se poate sugera necesitatea imbunatatirii acuratetii predictiei concentratiei
viitoare: de exemplu, reprezentarea fenomenelor existente (transformari microbiologice
mediate); Tmbunatatirea reprezentdrii surselor; introducerea de surse suplimentare si de

procese care au loc in rau; sau Tmbundtatirea in ceea ce priveste datele colectate.

Modelarea si simularea transportului poluantilor in raul Somes

Modelarea transportului de poluanti in rdul Somes a fost realizatd in mai multe etape.

(1) In primul rand parametrii raului au fost analizati si prelucrati pentru impirtirea in cinci
segmente de rau de diferite lungimi in functie de neuniformitatea canalului.

(2) Un studiu privind poluarea raului a fost efectuat. Rezultatele acestuia aratd ca
nutrientii $i metalele grele sunt printre cei mai importanti poluanti, evacuati printr-o
gama largd de tipuri de surse de poluare. Segmentul de rau dintre Cluj-Napoca (in
amonte) si aval Dej a fost identificat ca fiind critic, iar in continuare va fi supus
modelarii.

(3) Caracteristicile canalului §i parametrii de transport al poluantilor au fost estimati
pentru acest segment de rau. Datele experimentale au fost utilzate pentru elaborarea de
modele matematice.

(4) Trei modele analitice au fost aplicate in scopul simuldrii transportului poluantilor.
Modelele sunt in masura sa faca predictia concentratiei dupd deversarile accidentale si
de rutind a poluantilor provenite (1) din surse de poluare continue punctiforme; (2) din
surse instantanee punctiforme; si (3) din surse instantanee nepunctiforme.

(5) Rezultatele modelelor analitice sunt furnizate pentru doua cazuri: (a) utilizarea de
parametrii constanti pentru rau si (b) utilizarea de parametrii variabili pentru rau.
Parametrii variabili pot fi utilizati In modelele analitice cu ajutorul unei tehnici noi
pentru parametrizarea raului care presupune reevaluarea concentratiei la fiecare pas.

(6) Model analitic este comparat cu un model numeric (dezvoltat in alta parte, nu in teza

de fatd), in scopul testarii noi abordari de parametrizare.

Modele folosesc parametrii variabili de-a lungul raului pentru ca datele experimentale au
evidentiat caracteristici neuniforme ale canalului. Parametrii au fost estimati, dupd caz,
folosind date experimentale si/sau de modele sau valori propuse in literatura de specialitate.

Parametrii caracteristici ai canalului (spre exemplu: panta, latime, adancime) si debitul de apa
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au fost calculati pe baza datelor masurate. Viteza este estimata ca functie de debitul de apa si
profilul transversal. Coeficientul de dispersie longitudinald a fost estimat cu ajutorul a doua

modele:

(1) formula McQuivey-Keefer (1974) aleasd cu ajutorul software-ului de reutilizare a
informatiei (knowledge re-use) descris de Avramenko et al. (2009). Valoarea
coeficientului empiric (0.058) poate varia intre rauri/segmente de rau pentru a tine
cont de neuniformitate.

(2) formula Iwasa si Aya (1991) propusd de Chendrean (2009) cu ajutorul metodologiei

elaborate de identificare a coeficientilor de dispersie.

Vitezele de transformare se exprimd prin cinetica de ordinul I, care ia in considerare
transformarile biologice, chimice, fizice §i orice alte procese care conduc la schimbarea de
concentratie a poluantului in timpul transportului. Valoarea utilizata pentru viteza totald a
transformarilor este datd de constanta de viteza (k) egald cu 10” s™ si reprezinta un consum
poluant. Acest parametru se presupune a fi independent de parametrii caracteristici ai apei

raului (de exemplu, temperatura, CBO, DO, pH-ul).

Datele utilizate relativ la sursele de poluare: localizarea; poluantul deversat; debitul si
concentratia; au fost, de asemenea, specificate. Modele au fost utilizate pentru a simula
transportul poluantilor evacuati din sursele de poluare identificate de Ani et al. (2010b), de-a

lungul Somesului cu metoda de analiza grafica.

Scenariul prezentat in scop ilustrativ mai jos priveste o sursa de poluare nepunctiformp situata
intre km 95 si km 100 de-a lungul unui mal al raului Somes. Fig. 12 si Fig. 13 arata rezultate
de simulare ale aceluiasi model utilizdnd parametrii constanti (Fig. 12) si parametrii variabili
(Fig. 13) pentru descrierea raului. Timpul total de simulare este de 15 de ore, iar distanta de
rau reprezentatd in figuri incepe la locatia sursei (km 95 aval de izvor) si se extinde 80 km n

aval.

Chiar daca aceeasi cantitate de poluant este evacuatd 1n cele doud simulari profilul de
concentratie are forme diferite. Rezultate simularii btinute prin utilizarea parametrilor
constanti §i variabili aratd valori semnificativ diferite ale concentratiei si a lungimii de rau
afectate. Acest lucru releva faptul cd variabilitatea parametrilor trebuie sa fie corect
reprezentatd in modele. Modele care utilizeaza parametrii variabili au facut predictii bune a
concentratiei atdt pentru Murray Burn cat si pentru Swale. In plus s-au comportat bine si la

exercitiul de verificare prezentat mai jos pentru raul Somes. Utilizarea parametrilor variabili
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este recomandatd tindnd seama de aceste considerente, precum si faptul cd parametrii
constanti transformd raul intr-o zond de studiu idealizatd, si simplificd caracterizarea

hidraulica si hidrodinamica a canalului.

Intantaneous non-point discharge
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40
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Fig. 12. Transportul poluantilor descircati de o sursi nepunctiformi: parameterii de rau constanti.
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Fig. 13. Transportul poluantilor descircati de o sursi nepunctiformi: parameterii de rau variabili.

Modelul analitic dezvoltat in aceastd tezd pentru deversarea continua punctiforma, care
utilizeaza parametri variabild, a fost in continuare evaluat in raport cu un model numeric,
dezvoltat in afara acestei teze. Scopul acestei evaluari este (1) acela de a testa a doua noua

abordare deparametrizare a raului si (2) de a compara aspecte legate de dezvoltarea si

utilitatea modelelor analitice si numerice.

Ambele modele (1) tin cont de acelasi parametrii ai raului; (2) prezinta acelasi scenariu de

poluare; (3) au fost dezvoltate pe baza acelorasi ipoteze pentru conditiile initiale, conditiile la
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limitd si de cineticd de transformare; si (4) iau in considerare efectele combinate ale
transportului convectiv-dispersiv, impreuna cu transformarea poluantului. Sursa este situata in
zona industriald a orasului Cluj-Napoca la 90 km in aval izvor. Eliberarea a 5g/s de poluant
neconservativ provenind de la o conductd de evacuare a apelor uzate este presupus a fi

distribuita instantaneu 1n sectiunea transversala a raului.

Evaluarea distantei raului afectatd de poluant In anumite momente de timp dupd inceperea

deversarii de poluant este prezentata in Fig. 14 si Fig. 15, care evidentiaza rezultatele similare

ale celor doua modele.
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Fig. 14. Rezultatele simulirii modelului analitic. Fig. 15. Rezultatele simulirii modelului numeric.

Timpul de calcul necesar pentru obtinerea solutiei numerice (24 ore de proces real) este de
142 secunde, fata de 43 secunde necesare pentru modelul analitic. Abordare analitica aratd a fi

mai putin costisitoare i capabild a oferi rezultate de simulare 1n timp mai scurt.

Modele de simulare a concentratiei poluantilor in rdul Somes sunt o mare realizare a lucrarii
de fata, mai ales in situatia actuald, cand foarte putine studii similare au fost efectuate (de
exemplu, Cristea et al., 2010; Rosca-Bocancea si Agachi, 2001 si 2000). Ele sunt valoroase
datorita capacitatii lor de predictie, dar si pentru cd deschid noi posibilitati pentru dezvoltarea
unor noi instrumente informatice si de calcul eficiente pentru managementul calitétii apei si
contracarare in timp real a poludrii in bazinul raului Somes, pentru cd modelele pot sta la baza

unor sisteme automate de monitoring si neutralizare a poluantilor.
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Abordarea specifica ingineriei de proces: discutii pe larg
Modele analitice vs. Modele nhumerice

Pentru simularea deversarii punctiforme continue de poluanti in rdul Somes au fost aplicate
doud modele matematice, utilizind Matlab (pentru modelul analitic) si Comsol (pentru
modelul numeric) (Ani et al., 2010c¢). Douda modele matematice asemenea, au fost dezvoltate
pentru simularea deversarii punctiforme instantanee i1n Murray Burn: model analitic in Matlab
si model numeric in Comsol (a se vedea Ani et al., 2009). Pentru ambele rauri cele doua tipuri
de modele au fost concepute ca sisteme cu elemente constitutive (sub-sisteme) similare care
au capacitatea de predictie a concentratiei poluantilor conservativi si neconservativi atat in

spatiu (de-a lungul raului) cat si in timp.

In cazul ambelor rauri cele doua tipuri de modele utilizeazi aceleasi conditii initiale si de
frontierd si parametrii variabili de-a lungul segmentului de rau investigat. Modelele ofera
rezultate similare pentru estimarea In timp si spatiu a evolutiei concentratiei poluantilor.
Abordarea analitici a dovedit a fi mai putin costisitoare si capabild a oferi rezultate de

simulare in timp mai scurt decat abordarea numerica.

Un avantaj principal al modelelor numerice este abilitatea de a satisface o gama larga de
conditii initiale si de frontiera. Acest lucru face posibild utilizarea lor si pentru alte tipuri de
deversari de poluanti, pe langa cele pentru care modelele au fost evaluate initial. Acest fapt
este unul dintre principalele motive care stau la baza dezvoltarii unor modele numerice,
alaturi de interesul de a vedea cum se comporta astfel de modele numerice din moment ce
foarte putine astfel de modele au fost implementate in Comsol pentru transportul poluantilor

in rauri (de exemplu, Cristea et al., 2010).

Modelele numerice sunt mai flexibile comparativ cu cele analitice. Adaugarea, modificarea
sau excluderea influente (de exemplu, o sursa de poluare de orice tip) este posibild si usor de
implementat. Baza modelului numeric (ecuatia PDE) rdmane acelasi, iar elementele care
urmeaza sa fie specificate sunt: localizarea sursei, distributia spatiald a sursei, durata
deversarii, natura descarcarii de poluant, conditiile initiale si conditiile la limita. Pentru cazul
modelului analitic, In scopul simularii unei deversari de poluant provenita de la un alt tip de
sursa este necesara utilizarea in model solutia PDE corespunde acelui tip specific de deversare

de poluant.

In cazul ambelor tipuri de modele Tmpartirea raului in segmente in abordarea clasica descrisa

mai sus influenteaza aplicarea modelului pe alte rauri, pentru cd necesitd unele modificari
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suplimentare. Spre exemplu inainte de adaptarea si aplicarea modelului este necesara
redefinirea segmentelor de rau in concordantd cu neuniformitatea noului caz studiat, pentru ca
rurile sunt diferite unele de celelalte. In Comsol fragmentele de rau (fragmente numerice) ar
putea fi schimbate cu usurinta prin suprimarea sau adaugarea de granitele interne in domeniul
de calcul. De asemenea, este usor s se reducd sau sa se majoreze numarul de segmente in
modelul analitic. Cu toate acestea, aceastd tezd se propune tehnici noi pentru descrierea
raurilor studiate in scopul utilizarii de parametrii variabili in modelele analitice. Zona de
studiu este reprezentata ca o intindere rau unica cu influentele la locul real de-a lungul raului.
Prin urmare, modelul este mai usor de pus in aplicare pentru alte rduri, comparativ cu
modelele analitice utilizdnd abordarea clasicd de descriere a raului prin impartirea in

segmente.

Complexitatea si eficienta modelelor

Parametrii ce caracterizeaza transportul poluantilor in apele de suprafata sunt variabili de-a
lungul coordonatelor spatiale, reprezentate de lungimea raului, latimea canalului si addncimea
apei. Incercarea de a include toate variabilele in spatiul 3D ar putea duce la modele foarte
complexe pentru dezvoltarea si evaluarea carora care apar dificultati legate de disponibilitatea
de date experimentale. Alternativa este utilizarea de modele 1D si 2D care sunt, de asemenea,

in masura sa reprezinte sistemul modelat intr-un mod satisfacator.

in general, modelele 1D sunt mai usor de utilizat, precum si toate datele necesare pentru a
construi si evalua aceast tip de modele sunt mai accesibile, cu costuri experimentale mai mici
in comparatie cu datele 2D sau 3D. Pentru studiile din prezenta tezd datele de concentratie 1D
au fost disponibile la rezolutie Tnaltd de monitorizare (pasi de ordinul secundelor pana la doua
ore) pentru Murray Burn si Swale, si la rezolutie mai mica (lunar) pentru raul Somes. Limitele

unui model 1D pot fi de asemenea investigate.

Un model 2D reprezintd mai multe caracteristici ale sistemului, dar este nevoie de mai multe
date. Unele dintre aceste date nu sunt disponibile, de exemplu profile dinamice transversale a
campului de concentratie pentru a calcula coeficientii de dispersie transversala. De cele mai
multe ori datele de monitoring sunt colectate dintr-un singur loc (mijlocul albiei) pentru
intreaga sectiune, presupunandu-se ca trasorul sau poluantul monitorizat este bine amestecat
(Wallis si Manson, 2004). O optiune alternativa ar fi folosirea de formule empirice, insa s-a

divedit ca valorile coeficientilor ar putea fi putin fiabile n cazul utilizarii formulei nepotrivite,
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datorita limitarilor unor astfel de metode, care sunt similare cu cele pentru estimarea

coeficientilor de dispersie longitudinala.

Un alt argument pentru folosirea unor modele mai simple este faptul cd un model 2D este
adecvat in zona advectiva (unde are loc amestecarea transversald), dar dincolo de aceasta
distantd modelul 1D poate fi folosit deoarece procesul de amestecare dominant este dispersia
longitudinald (Fischer et al., 1979; Chin , 2006; Wallis si Manson, 2005). In cazul raurilor
investigate in aceastd teza amestecarea este bine facutd de la sursa pana la primul site de
monitoring al concentratiei, datoritd lungimii mari a segmentului in comparatie cu latimea si

indltimea lui (mai mult de 100 de ori).

Principalele caracteristici ale profilurilor concentratiei in timp care trebuie sa fie simulate de
modele de transport a poluantilor sunt varfurile (valoarea cea mai mare a concentratiei) si
cozile (marginile de profil anterioare si posterioare, care aratd sosirea si plecarea undei de
poluare de la un punct de monitoring). Atunci cand se lucreaza cu modele de transport a
poluantilor, existd o discutie cu privire la care sunt cele mai importante caracteristici care ar
trebui redate in profilele concentratiei in timp: margini vs. varf? Dintr-un punct de vedere
varful este important deoarece ofera informatii despre amploarea evenimentului. Pe de alta
parte, marginile sunt importante pentru ca aratd cat timp este prezent poluantul la un anumit
punct. In orice rau flora si fauna ar putea rezista, eventual, la o expunere de scurti durati la o
concentratie mare, dar ar putea fi deterioratd foarte mult in timpul unei lungi expuneri la o

concentratie mai mica.

In aceastd tezi de modele de transport a poluantilor au capacitatea de anticipa amploarea si
timpul de sosire al varfului la un punct si marginile cu o eroare acceptabild, ceea ce este un
mijloc de a evalua performanta modelului. Aceasta este o modalitate de asigurare cd modelele
sunt capabile sd prevada cu precizie concentratia unui poluant de-a lungul unui rau, dupa
deversarea acestuia. Pentru toate studiile de caz modele au reusit sd capteze principalele
caracteristici ale profilelor de timp ale concentratiei observate. Predictiile cele mai bune sunt

facute in general pentru timpul de expunere la valori medii de concentratie.

Multe modele disponibile pentru transportul poluantilor tin seama de deversarile de poluant
provenite de la o singura sursa. In realitate, de-a lungul unui réu, exista mai multe surse de
poluare, iar suprapunerea lor in timpul modelarii este absolut necesard (Socolofsky si Jirka,

2005).
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Pentru a raspunde acestei preocupari teza de fata a propus modalitatile noi de reprezentare a
lungimii de rau, ce da posibilitatea implementarii mai multor surse la locatia reala. Pe de alta
parte se exemplificd si dezvoltarea unui model pentru simularea mai multor tipuri de
deversare de poluant. Acesta se bazeaza pae modelul validat deja (ADModel) pentru raul
Swale. Modelul este format din doud module: (A) un modul pentru deversarea variabila
continud punctiformd; si (B) un modul pentru deversarea instantanee punctiforma;
implementate in Matlab. Primul modul constituie nucleul si este validat deja (ADModel).
Acesta poate servi drept sprijin pentru dezvoltarea unui model mai complex bazat pe module
deoarece modele pentru estimarea parametrilor de transport care vor fi folosite de ambele

module au fost elaborate si verificate odata cu ADModel.

Concentratia de poluanti in sursd si in rau (Iin vicinitatea sursei) au valori diferite pentru
fiecare sursd de poluare si pentru fiecare nutrient modelat; conditiile initiale si de frontiera
sunt, de asemenea, diferite in functie de sursa si modul de descarcare. Vi, Dx si parametrii de
transformare sunt comuni pentru ambele module, si depinde de debitul de apa, parametrii
canalului si alti parametri specifici. In consecintd, noul modul poate fi aplicat pentru raul
Swale fara ca validarea suplimentara sa fie necesara, deoarece se bazeazd pe aceiasi
parametrii de canal si de transport ca ADModel (de exemplu, viteza, coeficientul de dispersie

si ratele de transformare). Metodologia utilizatd este prezentatd in Fig. 16.

Calculul parametrilor din date experimentale
(Vy, Dy, Viteze transformare)

1l

Dezvoltarea modelului pentru deversare
punctiformd (ADModel) — Modul A

1l

Dezvoltarea modelelor pentru estimarea parametrilor
independent de masurétorile de concetratie

JL

| Calibrarea ADModel

| Evaluarea ADModel

Atagare modul B

Fig. 16. Metodologia pentru dezvoltarea modelului bazat pe module.

Modelul bazat pe module este capabil sa simuleze concentratia de poluanti in situatii obignuite
si In cazul deversarilor accidentale de la mai multe tipuri de surse de poluare. Este util pentru
a intelege de propagarea poluantilor de-a lungul raului, pentru a evalua calitatea apei si, de

asemenea, pentru a efectua managementul poludrii.
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Probleme legate de estimarea parametrilor

In modelarea transportului poluantilor estimare parametrilor hidraulici si a celor de transport
de masa poate fi efectuatd in doud moduri: folosind date experimentale si utilizind modele
matematice/empirice. Datoritd dificultatilor ridicate de colectarea datelor cercetdtorii au
tendinta de a utiliza modele pentru estimarea parametrilor, modele care au fost dezvoltate si
validate inainte (aproape intotdeauna pe alte rauri). Modele sunt usor de utilizat; ofera
rezultate Tn timp mai scurt in comparatie cu metodele bazate pe datele experimentale si de
cele mai multe ori nu sunt mijloace scumpe de estimare, deoarece nu necesita date detaliate
misurate in rau. in acelasi timp, utiliyarea lor este foarte periculoasd, deoarece pentru unii
parametrii existd mai multe optiuni de calcul, care dau rezultate diferite (vezi Ani et al.,
2009). Utilizarea unui model inadecvat poate conduce la estimarea inexactd a parametrilor.
Prin urmare, selectarea celui mai adecvat model este foarte importanta si a fost investigata an
afara acestei teze de citre autorul tezei si colegii (Avramenko et al., 2009; Chendrean, 2009).
Au fost dezvoltate un software pentru reutilizarea informatiei pentru studiul mecanismelor de
proces si 0 metoda pentru identificarea de modele pentru estimarea parametrilor. Rezultatele
lor au fost folosite In aceasta tezd pentru modelarea raului Somes, pentru care datele

experimentale sunt destul de sarace, comparativ cu celelalte doud rauri studiate.

Se exemplificd aici cazul coeficientului de dispersie care este foarte dificil de estimat, chiar si
atunci cand datele experimentale este disponibile (din cauza problemelor in sirurile de date
sau a lipsei de date care ar putea afecta serios rezultatele). Acesta este parametrul cu cel mai
mare numar de modele matematice/empirice disponibile. Cele mai multe dintre aceste modele
au fost dezvoltate pe baza datelor dintr-o mare varietate de canale de rau, cu neuniformitate
longitudinald si transversald, cu intentia de a oferi un instrument aplicabil la scarda larga
(Wallis si Manson, 2004). Cu toate acestea, de cele mai multe ori, asa cum se aratd si In
aceastd tezd, nu toate modelele sunt aplicabile unui anumit rau. Rezultatele arata diferente
majore intre aplicarea modelelor chiar si la acelasi rau sau segment de rau. Coeficientul de
dispersie longitudinala se modifica de-a lungul unui rau (chiar dramatic unori) si chiar variaza

intre raurile cu acelasi debit (de exemplu, Wallis si Manson, 2004).

Prin urmare, fiecare segment de rau ar trebui tratat individual la alegerea modelului pentru
estimarea corectd a Dy, deoarece modele mai precise asociate unui segment sunt de preferat
unui instrument unic imprecis asociat intregului rau. Pentru cazuri mai complexe si
neuniforme chiar regimurile diferite pentru conditiile hidrodinamice ar trebui asociate cu

modele diferite pentru estimarea acestui parametru.
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In aceastd tezi abordarea fost aceea de a testa modele pentru evaluarea parametrilor si de a
alege modele adecvate pentru fiecare rau studiat. Modele corespunzatoare selectate pentru un
anumit caz sunt menite sd asigure estimarea exactd a parametrilor, In timp ce utilizarea

oricarei formule aleasd aleatoriu dintre cele existente ar putea duce la rezultate inexacte.

Utilizarea rezultatelor tezei si perspective

Rezultatele tezei de doctorat sunt utile din punct de vedere academic, dar si pentru practicienii

din domeniul calitatii apei raurilor.

Din perspectiva academica teza ofera mai multe tehnici si instrumente importante pentru a fi
utilizate in modelarea transportului poluantilor. Unele tehnici sunt inovative (de exemplu,
parametrizarea lugimii raurilor) si ar putea fi baza pentru dezvoltarea de noi metode utile in
modelarea calitdtii apelor curgdtoare (de exemplu, punerea in aplicare a surselor difuze in
modele proiectate pentru sursele punctiforme) sau pentru aplicarea modelelor deja validate
pentru alte raului (de exemplu, modele de estimare a parametrilor impreund cu tehnicile
inovative de parametrizare). Modelele sunt utile pentru a studia fenomenologia transportului
poluantilor, interdependenta parametrilor si ar putea reprezenta un sprijin pentru dezvoltarea
de noi instrumente pentru a anticipa si a contracara efectele poluantilor deversati in rauri. in
acest sens, modelele numerice pot fi folosite pentru construirea unor sisteme active pentru

neutralizarea poluantilor din albie in timp real.

In practicd modelele de calitate a apei sunt de ajutor managerilor de calitate a apei atunci cand
au de-a face cu scenarii de poluare, dar si sa ia decizii de rutind in ceea ce priveste calitatea
apei. De exemplu, atunci cand o poluare accidentald se intampld undeva de-a lungul raului
utilizatorul trebuie sa precizeze coordonatele spatiale ale sursei de poluare, cantitatea de
poluant, tipul deversarii si alti parametri specifici. Programul va afisa informatii grafice
despre concentratia poluantilor in rdu, care sa permita utilizatorului sa decida cu privire la

masurile de monitorizare §i contracarare.

Impactul schimbarilor tehnologice sau demografice asupra calitdtii apei raului ar putea fi
evaluat In mod similar, folosind modelele pentru a prezice distributia poluantilor de-a lungul
raului atunci cand creste populatia, un nou obiectiv industrial trebuie deschis, sau unei
industrii existente i se opereazd Imbunatatiri tehnologice care conduc la modificarea
efluentilor. Zonele critice de-a lungul unui rdu pot fi, de asemenea, identificate, precum si

cauza necunoscutd a unor deversari uzuale sau accidentale de poluanti.



-33 -

Utilizarea modelelor drept instrumente de sprijin pentru luarea deciziilor cu privire la calitatea
apei, si ca instrumente de Invatare sau de formare profesionald reprezintd o realizare realistd a

tezei de fata.

SECTION 4. CONCLUZII SI CONTRIBUTII PERSONALE

Concluzii

Obiectivul principal al tezei este acela de a dezvolta o abordare cuprinzatoare specifica
ingineriei de proces privind modelarea transportului poluantilor in rduri prin utilizarea de

metode si instrumente din diferite domenii.

Cercetarea se bazeaza pe cantitati mari de date experimentale colectate de-a lungul a trei rauri
europene de diferite lungimi si magnitudini: (1) Murray Burn, un scurt pardau de munte
(monitorizat pe o lungime de 0.54 km) din Edinburgh, Scotia; (2) rdaul Somes, un rau lung
(monitorizat pe o lungime de 421 km pentru teza de fatd) din Romania, foarte neuniform,
incepand din munti ca parau si evoluand in aval cand ajunge in zond de cadmpie; si raul Swale
(monitorizat pe o lungime de 50.4 km) din nord-estul Angliei, un rdu mare sub presiunea
care a permis dezvoltarea si evaluarea (pentru Murray Burn si Swale) de modele pentru
transportul poluantilor si, de asemenea, din cauza naturii diferite a sistemelor lor, care a oferit

posibilitatea aplicarii a diferite tipuri de modele.

Modelele de advectie-dispersie dezvoltate au un nivel diferit de complexitate: de la modele
simple, conservative, pentru Murray Burn, reprezentand un poluant; la modele neconservative
pentru un singur poluant in raul Somes; la un model complicat, neconservativ, pentru raul
Swale considerand patru poluanti cu transformari interdependente. Modele sunt capabile sa

simuleze accidente si, de asemenea, poluare obisnuita.

Cercetarea celor trei raurii diferite si dezvoltares modelelor au aratat ca studiile referitoare la
calitatea apei, si in special modelarea transportului poluantilor, sunt foarte dificile si anevoios
de desfasurat. Pentru ca raurile implicd fenomene complexe studiul lor necesitd o cantitate
mare de date experimentale si suport tehnic. Chiar si cel mai simplu caz din aceasta teza
(Murray Burn pentru care experimentele descriu o descarcare de poluant conservativ provenit
de la o sursd punctiforma instantanee) s-a dovedit a fi un exercitiu de modelare a transportului

poluantilor foarte provocatoar, necesitdnd mult timp si date experimentale améanuntite.



-34 -

Dezvoltarea de modele pentru cazuri foarte diferite a fost posibild prin abordarea sistemica a
modelarii si utilizarea unor metode de inginerie de proces si instrumente specifice (de
exemplu, abordarile inovative pentru descrierea raurilor, folosirea de algoritmi de optimizare

originali elaborati pentru fiecare studiu de caz).

Interesul nu a fost doar acela a avea cele mai bune instrumente de predictie a transportului
poluantilor, insd si de a utiliza parametrii fiabili, si de a face modele aplicable pentru alte
studii de caz (rauri similare). Aceste obiective au fost realizate prin intermediul unor studii
ample asupra parametrilor si prin prezentarea de modele pentru estimarea parametrilor
caracteristici transportului (coeficientul de dispersie, viteza, constantele vitezelor de
transformare) si, de asemenea, prin utilizarea metodelor noi de parametrizare (pentru
utilizarea de parametrii variabili in modelele analitice si includerea influentelor la locatia

reald).

Instrumentele de modelare dezvoltate in aceasta teza sunt de interes pentru agentii economici,
agentiile de mediu si universitati. Astfel de sisteme oferd sprijin si deschid noi posibilitati
pentru noi metode de modelare, facilitatile de monitorizare, precum si pentru instrumente de
management a calitatii apei raului (de exemplu, sisteme de contracarare in timp real a
poluarii). Ele sunt utile, de asemenea, pentru estimarea impactului asupra mediului a unor
posibile modificari tehnologice, deoarece pot fi aplicate in etapa de proiectare si in utilizarea

practicd a proceselor.

Utilizarea modelelor drept instrumente de sprijin pentru luarea deciziilor cu privire la calitatea
apei, si ca instrumente de Invatare sau de formare profesionala reprezintd o realizare realistd a

tezei de fata.

Contributii personale

Literatura de specialitate din domeniul modelarii calitatii apelor curgatoare este destul de
bogata in studii privind Murray Burn si Swale, in timp ce o cantitate foarte mica de astfel de
studii sunt referitoare la raul Somes. Realizdrile acestei teze legate de fiecare dintre cele trei

rauri sunt prezentate in Tabelul 3.
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Tabelul 3. Contributiile tezei pentru cele trei rauri cercetate.

Raul Contributiile tezei

Studiu comparativ al modelelor matematice pentru evaluarea vitezei si coeficientului de
dispesie
Dezvoltarea modelelor pentru estimarea parametrilor pentru un palier mare de debit

Dezvoltarea unui model analitic in Matlab pentru transportul trasorului conservativ provenit
dintr-o sursa instantanee punctiforma

Murray | Dezvoltarea unui model numeric in Comsol pentru transportul trasorului conservativ provenit
Burn dintr-o sursa instantanee punctiforma

Calibrarea si validarea modelelor

Investigarea mai multor variante pentru algoritmul de calibrare in vederea obtinerii de
rezultate mai robuste

Dezvoltarea si verificarea noii abordari pentru parametrizarea raului care permite folosirea de
parametrii variabili in modelele analitice

Modele pentru estimarea vitezei si coeficientului de dispersie pentru un palier mare de debit

Modele pentru estimarea constantelor de referinta pentru vitezele de transformari ale
nutrientilor

Dezvoltarea unui model analitic in Matlab (ADModel) pentru transportul a 4 nutrienti
Swale neconservativi proveniti din multiple surse de poluare si afluenti caracterizati de debit si
River concentratie variabile in time

Implementarea influentelor la locatia reala de-a lungul raului, nu la inceputul segmentelor de
rau ca In modelele existente (ex: QUESTOR)

Calibrarea si validarea ADModel
Algoritm original folosit in timpul calibrarii

Dezvoltarea de modele pentru descrierea variabilitatii in spatiu a parametrilor albiei raului

Identificarea de modele pentru estimarea parametrilor de transport prin utilizarea unor
ustensile de inginerie de proces

Somes Dezvoltarea de modele analitice in Matlab pentru trei tipuri de surse de poluare: continue
River punctiforme, instantanee punctiforme §i instantanee nepunctiforme

Implementarea si verificarea unei a doua noi abordari pentru parametrizarea raului

Studiu de poluare al raului Somes cu identificarea segmentului critic si a poluantilor si
surselor de poluare importante

Rezultatele acestei teze rezulta intr-o abordare specifica ingineriei de proces asupra modelarii
transportului poluantilor in rauri. Acestea contribuie la domeniul de cercetare a transportului

poluantilor In rauri prin urmatoarele contributii principale.

e Dezvoltarea calibrarea si evaluarea de modele pentru transportul poluantilor folosind
solutii analitice ale ADE. Modele detaliate capabile sa simuleze concentratia in pasi de
timp mici (pana la o ord) nu au fost implementate anterior Intr-un mod similar pentru

studiile de caz investigate.

e Investigarea metodelor de estimare a parametrilor de transport a poluantilor (viteza,

coeficientul de dispersie longitudinala si constantele vitezelor de transformare).

e Identificarea unor noi tehnici si metode utile pentru modelarea transportului poluantilor

in rauri cu utilizarea de solutii analitice ale ADE: de exemplu, abordarile inovative
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pentru parametrizarea lungimilor de rau; algoritmi originali de optimizare pentru a fi

utilizati in timpul calibrarii modelelor.

O caracteristica importantd a acestei tezei este abordare sistemicd caracteristicad
ingineriei de proces, aplicata pentru cercetarea unor studii de caz foarte diferite. Aspecte
relationate sunt: metodologia sistemicd de modelare; reprezentarea cat mai bund a
fenomenelor; flexibilitatea modelelor; utilizarea ulterioara a rezultatelor (de exemplu,
aplicarea pentru alte studii de caz).

Nivelul de detaliu al reprezentarii caracteristicilor raurilor aduce, de asemenea, valoare

adaugata acestei cercetdri, In comparatie cu lucrarile anterioare publicate pentru cele trei

studii de caz.

Cantitatea de studii de caz, varietatea lor si, de asemenea, importantele contributii personale

fac prezenta teza valoroasa pentru domeniul calitétii apei atat in practica cat si in cercetare.

BIBLIOGRAFIE SELECTIVA

1.

Ani, E.C., Hutchins, M.G., Kraslawski, A., Agachi, P.S., 2010a. Mathematical model
to identify nitrogen variability in large rivers. River Research and Applications, 26, 1-
21.

Ani, E.C., Avramenko, Y., Kraslawski, A., Agachi, P.S., 2010b. Identification of
pollution sources in Romanian Somes River using graphical analysis of concentration
profiles. Asia-Pacific Journal of Chemical Engineering, in press.

Ani, E.C., Cristea, V.M., Agachi, P.S., Kraslawski, A., 2010c. Dynamic Simulation of
Somes River Pollution Using MATLAB and COMSOL Models. Revista de Chimie,
6l.

Ani, E.C., Wallis, S.G., Kraslawski, A., Agachi, P.S., 2009. Development, calibration
and evaluation of two mathematical models for pollutant transport in a small river.
Environmental Modelling and Sofiware, 24, 10, 1139-1152.

Avramenko Y., Ani E.C., Kraslawski A., Agachi P.S., 2009. Mining of graphics for
information and knowledge retrieval. Computers and Chemical Engineering, 33, 3,
618-627.

Chendrean, G., 2009. Transportul poluantilor in Somesul Mic pe tronsonul amonte-
aval Cluj-Napoca: modele pentru evaluarea parametrilor de transport si predictia
concentratiei poluantilor. BSc. Thesis, Faculty of Chemistry and Chemical

Engineering, Babes-Bolyai University, Cluj-Napoca, pp. 107.



10.

11.

12.

13.

14.

15.

16.

17.

18.

-37 -

Chin, D.A., 2006. Water-quality engineering in natural systems. John Wiley & Sons,
Inc., 91-191.

Cristea, V.M., Bagiu, E.D., Agachi, P.S., 2010. Simulation and Control of Pollutant
Propagation in Somes River Using Comsol Multiphysics. In: Pierucci S., Buzzi
Ferraris G. (Eds.), 20" European Symposium on Computer Aided Process Engineering
— ESCAPE?20, Ischia, Italy, Elsevier, 985-990.

Eatherall, A., Boorman, D.B., Williams, R.J., Kowe, R., 1998. Modelling in-stream
water quality in LOIS. Sci. Total Environ., 210/211, 499-517.

Fischer, H.B., Liet, E., Koh, C., Imberger, J., Brooks, N., 1979. Mixing in Inland and
Coastal Waters. Academic Press, New York, 1-147.

Iwasa, Y., Aya, S., 1991. Predicting longitudinal dispersion coefficient in open-
channel flows. Proceedings of the International Symposium on Environmental
Hydraulics, Hong Kong, 505-510.

Liu, H., 1977. Predicting dispersion coefficients of streams. Journal of the
Environmental Engineering Division, 103, EE1, 59-69.

McQuivey, R.S., Keefer, T.N., 1974. Simple Method for Predicting Dispersion in
Streams. Journal of the Environmental Engineering Division, 100, EE4, 997-1011.

Ng, A., Perera, B.J.C., 2005. River Water Quality Calibration. In: Lehr, J. (Ed.). Water
Encyclopedia: Water Quality and Resource Development. Volume 1. Domestic,
Municipal, and Industrial Water Supply and Waste Disposal, John Wiley & Sons,
Inc., 331 —336.

Pujol, LIl., Sanchez-Cabeza, J.A., 2000. Use of tritium to predict soluble pollutants
transport in Ebro River waters (Spain). Environmental Pollution, 108, 257-269.

Rode, M., Suhr, U., Wriedt, G., 2007. Multi-objective calibration of a river water
quality model — Information content of calibration data. Ecological Modelling, 204,
129-142.

Rosca-Bocancea, E., Agachi, P.S., 2001. Distribution of contaminant concentration in
rivers: numerical simulation, testing and practical applications. 12" Romanian
International Conference on Chemistry and Chemical Engineering (R1.C.C.C.E ‘12),
13-15  September,  Bucharest, =~ Web:  http://www.cael.pub.ro/Siteul CAEL/
cicic/engleza/rezumate.htm.

Rosca-Bocancea, E., Agachi, P.S., 2000. River water pollution simulation program.
14" International Congress of Chemical and Process Engineering (Chisa 2000),
Prague, Web (11/2005): http://www.chisa.cz/2000/chisa-scipgm-p7.html, P7.118.



19.

20.

21.

22.

-38 -

Socolofsky, S.A., Jirka, G.H., 2005. Special Topics in Mixing and Transport Processes
in the Environment. Engineering — Lectures. 5" Edition. Coastal and Ocean
Engineering Division. Texas A&M University, pp. 184.

Wallis, S.G., Manson, J.R., 2005. On the theoretical prediction of longitudinal
dispersion coefficients in a compound channel. In: Czernuszenko, W. and Rowinski,
P.M. (Eds.), Water Quality Hazards and Dispersion of Pollutants, Springer, New
York, 69-84.

Wallis, S.G., Manson, J.R., 2004. Methods for predicting dispersion coefficients in
rivers. Proceedings of the Institution of Civil Engineers. Water Management,
157(WM3), 131-141.

Whitehead, P.G., Williams, R.J., Hornberger, G.M., 1986. On the identification of
pollutant tracer sources using dispersion theory. Journal of Hydrology, 84, 273-286.



