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ABSTRACT: It is essential to simulate the transport of this pollutant, especially in the industrial 
areas. In this research, an inverse solution has been employed to simulate the movement of 
TCE(Trichloroethylene). To evaluate the inverse solution, HYDRUS-1D and STANMOD software 
were used with two transport models including: Convection-Dispersion (CDE) and Mobile-Immobile 
(MIM)). set of data from Yolcubal and Akyol (2001) were used at three TCE concentrations of 110, 113 
and 1300 mg/L. The research was conducted on the loamy-sand and carbonate soil with a mean bulk 
density of 1.2 g/cm3. Experiments were carried out in columns with a length of 15 cm. At different time 
step, the water samples of the column output were taken to determine the TCE concentration and the 
breakthrough curves (BTC). The results of HYDRUS and STANMOD showed that the MIM model had 
a higher correlation coefficient than the CDE model with respect to the match BTC. The minimum error 
was zero for estimation of the dispersion coefficient at CDE where it is 3.5% at MIM. The error rate was 
minimum at the concentration 113 mg/L for adsorption isotherm coefficients in the inverse numerical 
solution and the same result for retardation factor in an inverse-analytical solution.
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1. INTRODUCTION
Trichloroethylene (TCE) is one of the main products of the 

petrochemical industry. TCE is used in the removal of grease 
from the surface of metals, household, and commercial solvents, 
paint cleaners, disinfectants, firefighters, and anesthetic 
substances. It is also used in various industries including 
automotive, metals, dyeing, electronics, steel, and wood.

It is essential to simulate the transport of this pollutant, 
especially in industrial areas. The allowed concentration of 
TCE is5 μgL-1for MCL based on EPA standard [1].

Numerical methods for soil pollution transmission were 
first used for soil-water modeling in the early 1960s, and a 
wide range of them was developed using the finite difference 
method in the last 20 years. Today, numerical models in the 
form of various computer programs are used by researchers 
for a wide range of initial and boundary conditions of water 
and salt transport in soil and conditions such as plant response 
to water regimes, nitrogen deposition, and deformation, 
irrigation water management, salts, and wastewater. Although 
these models are more flexible than analytical models so that 
they are more effective in stimulating the transfer of salts 
in the field, the definite nature of these models makes them 
difficult to use because of the spatial variability of the soil 
hydraulic properties. These models are extensively used for 

research work. Among the numerical and one-dimensional 
models of water and solute transport in soils under saturated 
and unsaturated environments, it can be mentioned to 
HYDRUS-1D, SWAP, WAVE, and MACRO models and for 
analytical models to STANMOD. Application of models can 
significantly save time and money, but this prediction is useful 
when it will consider the accuracy and validity of the model 
in these estimations. Therefore, the efficiency of the pollution 
transmission models for the solute should be evaluated.

The Hydrus-1D model is one of the advanced models 
associated with the one-dimensional movement of water and 
solute in the soil. This model which includes the numerical 
solution of equations) Convection-Dispersion Equation, 
CDE). The equations can simulate the movement of pollution 
in saturated and unsaturated conditions. This model estimates 
the soil properties by the inverse method [2].

The STANMOD computer software is developed for 
evaluating solute transport using analytical solutions. The 
CXTFIT 2.0 may be used to estimate parameters for transport 
during steady one-dimensional flow by fitting the parameters 
to the observed laboratory. The inverse problem is solved 
by minimizing an objective function that consists of the 
sum of the squared differences between observed and fitted 
concentrations. 

The main objective of this research is an inverse solution 
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that has been employed to simulate the movement of TCE. 
To evaluate the inverse solution, HYDRUS-1D as a numerical 
solution and STANMOD as an analytical solution software 
was used with two transport models; DE and MIM (Mobile-
Immobile model).

2. METHODOLOGY
In this study, a set of data from Yolcubal and Akyol (2011) 

were used. They injected TCE into soil columns (carbonate 
soil) at three concentrations of 110, 113, and 1300 mgL-1[3]. In 
a caliche soil, the TCE absorption rate is 100 times less than in 
organic soils. The predominant calcium carbonate portion in 
the soil causes high TCE absorption. The rate of non-absorption 
of TCE in carbonate soils is high due to the presence of calcium 
carbonate, and then this rate decreases, while the organic matter 
in organic soils causes TCE to be absorbed. The caliche soil has 
a poorly sorted sandy loam texture with a mean grain diameter 
of 0.12 mm. The specific surface area of the soil is 0.383 m2g-1. 
Caliche soil is composed of predominantly calcium carbonate 
(96%), minor amounts of quartz (2.12%), and organic carbon 
(0.97%). The column which has been used in the experiments 
was made of borosilicate and has a dimension of 4.8 cm and 
15 cm in length. Column experiments were conducted at the 
different flow rates (Q=0.5 and 1 mL.min-1) and the initial TCE 
concentrations (Co=110 and 1300 mg L-1) under the saturated 
flow conditions. The columns were repacked for each test 
with the dry soil and then it was saturated with the deionized 
water. Before TCE column experiments, conservative tracer 
tests were conducted with PFBA (300 mg.L-1) or Bromide (200 
mg.L-1) tracers to determine hydrodynamic flow conditions 
in the porous media. Following the completion of the tracer 
test, reactive tracer (TCE) was introduced to the same column 
continuously until the effluent concentration reached the 
influent concentration (C=Co). Then the TCE was eluted 
from the column by water flushing. During the experiment, 
effluent samples with high TCE concentrations (>1 mg.L-1) 
were collected at the column outlet using a gas-tight Luer lock 
syringe, and TCE concentrations were measured immediately 
after sampling.

Samples belonging to low TCE concentrations (<1 mg.L-1) 
were kept in a refrigerator in the vials having no headspace 
until analyzed for TCE. The column experiments continued 
until the effluent TCE concentration dropped below the 
detection limit or reached the stable concentration. TCE 
and non-reactive tracer breakthrough curves were obtained 
by plotting relative concentration (C/Co) versus pore 
volume (PV). High TCE concentrations (>1 mg.L-1) in the 
samples were determined using a Varian Carry 50 UV–VIS 
spectrophotometer at a wavelength of 200 nm. The low TCE 
concentrations (<1 mg.L-1) in the samples were measured by 
gas chromatography with Electron Capture Detector.

The general form of the sorption isotherm is represented 
by the following equation:
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Where S is the solute concentration in the adsorbed phase 
(M M-1); C is the solute concentration in the aqueous phase; 
Kd is the oil-water partitioning coefficient; 
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Where S is the solute concentration in the adsorbed 
phase (M M-1); C is the solute concentration in the 
aqueous phase; Kd is the oil-water partitioning 
coefficient; ƞ is dimensionless-linearity exponent 
describing the heterogeneity of sorption sites having 
different affinities for retention. If ƞ is unity, Eq. (1) 
would be linear. 

In this research, the inverse numerical solution of 
TCE transmission with HYDRUS-1D software and the 
analytical inverse solution was performed with 
STANMOD software with two CDE and MIM models. 
An inverse solution method is one of the indirect 
methods for estimating effective parameters and it is an 
optimization method that can estimate the parameters by 
minimizing a target function, and this method is used 
more in saturated conditions [2]. In initial conditions, 
analysis of soil samples before the beginning of the 
experiment showed that the concentration of TCE in all 
soils was negligible. C(x,0) =0. For input boundary 
conditions, the concentration and duration of TCE 
injection are as well as the concentration of observation 
at different times of the TCE (breach curve). The 
breakthrough curve in STANMOD software was the 
volume of pore volume (PV) from the concentration to 
initial concentration (C/C0 ratio). 

Outputs yielded by software implementation with 
two CDE and MIM models include estimated latency 
factor coefficients, diffusion coefficient, and absorption 
isotherm and penetration curve. To compare and 
evaluate the efficiency of the models, two square error-
corrected parameters (RMSE) and correlation 
coefficient r were used which their values were 
calculated from Eqs. (2) and (3). 
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3. Results and Discussion 

The results of the Hydrus model showed that the 
highest error rate was in the estimation of coefficient 
sorption isotherm (kd) and the lowest percentage error 
was observed in the estimation of the dispersion 
coefficient (Table 1). 

In all concentrations, the percentage error of the 
retardation factor was significant, which may be due to 
the lack of input of soil's properties such as bulk density 
and soil moisture content in STANMOD software. The 
estimated error of the retardation factor is more than 
HYDRUS (Table 2). 
 
Table 1. Estimated error value of the inverse solution of 

HYDRUS software with CDE and MIM model 
TCE 

concentration(mg/l) 
Model D R m dK 

110 
CDE 0 11 19 26 

MIM 48 26 13 26 

113 CDE 14 9 3 128 

MIM 0 8 53 128 

1300 CDE 31 7 3 9 

MIM 31 8 10 2 
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highest error in the concentration of 110 and 1300 mg. 
L-1. The MIM model had a lower error and a better 
correlation coefficient than the CDE model in fitting the 
breakthrough curve at the concentration of 113 mg L-1 
(Figure 1). 

The breakthrough curve was fitted with estimated 
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CDE models at 110, 113, and 1300 mg L-1 
concentrations which showed that the MIM model had 
a lower error in simulation breakthrough curve 
compared to the CDE model (Figure 2). 
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CDE 21 185 
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MIM 3.5 45 

CDE 37.9 9.1 
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3. RESULTS AND DISCUSSION
The results of the Hydrus model showed that the highest 

error rate was in the estimation of coefficient sorption 
isotherm (kd) and the lowest percentage error was observed 
in the estimation of the dispersion coefficient (Table 1).

In all concentrations, the percentage error of the 
retardation factor was significant, which may be due to the 
lack of input of soil’s properties such as bulk density and soil 
moisture content in STANMOD software. The estimated error 
of the retardation factor is more than HYDRUS (Table 2).

The breakthrough curve was fitted with estimated inverse 
data with STANMOD software by MIM and CDE models at 
110, 113, and 1300 mg L-1 concentrations. It showed that the 
CDE model had the highest error in the concentration of 110 
and 1300 mg. L-1. The MIM model had a lower error and a 
better correlation coefficient than the CDE model in fitting the 
breakthrough curve at the concentration of 113 mg L-1 (Fig. 1).

The breakthrough curve was fitted with estimated inverse 
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data with STANMOD software and MIM and CDE models at 
110, 113, and 1300 mg L-1 concentrations which showed that 
the MIM model had a lower error in simulation breakthrough 
curve compared to the CDE model (Fig. 2).

4. CONCLUSIONS
Comparison of correlation coefficients and error in two 

software showed that inverse numerical solution was better 
than an analytical solution at concentrations of 113 and 110 mg 
L-1. The estimation of coefficients in HYDRUS-1D has fewer 
errors in comparison to the STANMOD because HYDRUS-
1D needs inputs of soil hydraulic characteristics as well as the 
parameter of pollution equations and if these characteristics 
such as soil saturated moisture and hydraulic conductivity 
(in this research these items were not measured) measure 
accurately, it will have a significant effect on the accuracy of 
the models in estimating the coefficients and even the fitting 
of the penetration curve. Models are sensitive to input values 
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Figure 1. Correlation coefficient simulation of inverse solution of STANMOD software with CDE and MIM model 

  

 

Figure 2. Correlation coefficient simulation of inverse solution of HYDRUS software with CDE and MIM model. 
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Fig. 1. Correlation coefficient simulation of inverse solution of 

STANMOD software with CDE and MIM model
Fig. 2. Correlation coefficient simulation of inverse solution of 

HYDRUS software with CDE and MIM model.

so it will affect the simulation results, and the more inputs of 
the model with more reliable limits, the lower the error of the 
model. The lowest error rate in the estimation of the emission 
factor was zero and 3.5% in the second-order CDE and non-
equilibrium, respectively. The highest estimation errors in 
STANMOD and HYDRUS-1D software were related to the 
retardation factor and adsorption isotherm coefficients at a 
concentration of 113 mg L-1 in the MIM model, respectively.
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تعیین دقت دو مدل CDE و MIM با استفاده از روش حل معکوس در انتقال آلودگی 
تری‌کلرواتیلن )TCE( در یک محیط متخلخل کربناته

زینب احمدی مقدم*، سید حسن طباطبائی

گروه مهندسی آب،دانشکده کشاورزی، دانشگاه شهرکرد، شهرکرد، ایران

  STANMOD و  Hydrus-1Dبا نرم‌افزارهای TCE خلاصه: این پژوهش با روش حل معکوس به شبیه‌سازی انتقال
و دو مدل انتقال آلودگی جابجایی‌–‌انتشار املاح )CDE( و روان- ساکن )MIM( پرداخته است. در این پژوهش 
استفاده   TCE گرم‌بر‌لیتر  میلی  و 1300  غلظت 110، 113  سه  در   Yolcubal and Akyol مقاله  داده‌های  از 
گردید که سال 2001 در شهری از آنتالیا  روی بافت خاک شنی‌لومی با متوسط وزن مخصوص ظاهری 1/3 گرم 
بر سانتی‌متر‌مکعب انجام شده‌بود. آزمایش‌ها در ستون‌‌هایی به طول 15 سانتی‌متر در شرایط اشباع انجام شدند. در 
بازه‌های زمانی مختلف نمونه‌هایی از خروجی ستون‌ها برای تعیین غلظت TCE و رسم منحنی رخنه گرفته شد. نتایج 
حل معکوس با HYDRUS و STANMOD نشان دادند که مدل MIM ضریب همبستگی بالاتری در برازش 
منحنی رخنه نسبت به مدل CDE دارد. بیشترین میزان ضریب همبستگی 0/97 در غلظت 1300 میلی‌گرم بر لیتر 
با حل معکوس تحلیلی و مدل MIM شد. کمترین میزان خطا در تخمین ضریب انتشار )به ترتیب صفر و 3/5 درصد 
در دو مدل CDE و MIM شد. درصد خطا در تخمین  ضرایب ایزوترم جذب  در حل معکوس عددی و تخمین 

فاکتور تأخیر  در حل معکوس تحلیلی در غلظت 113 میلی گرم بر لیتر بیشتر از دو غلظت دیگر شد.
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1- مقدمه
پتروشیمی  صنایع  اصلی  تولیدات  از   )TCE( تري‌کلرو‌اتیلن 
است که استفاده از آن رو به افزایش است. تري‌کلرو‌اتیلن یک اتیلن 
کلر  اتم  سه  با  اتیلن  هیدروژن  اتم  سه  آن  در  که  است  استخلافی 
جایگزین می‌شود و این حلال با فرمول C2HCl3 مایعی با بوي شیرین 
و بی‌رنگ است. کاربرد TCE در زدودن گریس از سطح فلزات، حلال 
خانگی و حلال‌های تجارتی، پاك‌کننده رنگ، ضدعفونی‌کننده، ماده 
آتش‌نشان و ماده بیهوش‌کننده است. همچنین در صنایع مختلف از 
چوب  و  فولاد  الکترونیکی،  رنگ‌سازي،  فلزات،  اتومبیل‌سازي،  جمله 
نیز از این ماده استفاده می‌شود. زمانی که TCE به محیط زیر سطح 
زمین راه یابد، بین خاک و آب توزیع می‌شود. به دلیل انحلال پایین و 

قابلیت جذب بالای آن به مواد آلی خاک، در خاک باقی می‌ماند و به 
همین دلیل شبیه‌سازی حرکت TCE به ویژه در مناطق صنعتی برای 
جلوگیری از آلوده شدن منابع آب زیرزمینی اهمیت دارد. استاندارد 
EPA در خصوص میزان حد مجاز تري‌کلرو‌اتیلن 5 میکروگرم در لیتر 

به صورت MCL و استاندارد MCLG این آژانس صفر است ]1[. از 
مدل  دو  به  می‌توان  در خاک  املاح  انتقال  بر  معادلات حاکم  جمله 
 )Convection Dispersion Equation, CDE( جابه‌جایی‌-‌انتشار
و مدل روان- ساکن )Mobile-Imobile Model, MIM( را نام برد. 

مدل جابه‌جایی‌-انتشار املاح یا CDE به صورت زیر است .

( ) ( )
( )

c v c c
Det z z z

θ θ∂ ∂ ∂ ∂
= − +

∂ ∂ ∂ ∂
�)1(
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که در آن c غلظت املاح یا آلودگی در محلول آب خاک، z فاصله، 
انتشار  De ضریب  v سرعت جریان مقدار رطوبت حجمی و ضریب 
هیدرودینامیکی است. این معادله برای بررسی حرکت املاح و آلودگی 
در محیط‌های همگن و برای نمک‌ها و یون‌های غیر‌واکنش‌گر کارایی 

دارد.
نتایج برخی از پژوهش‌ها نشان داده‌ است که فقط بخشی از آب 
اساس  این  بر   .]2[ دارد  دخالت  نمک‌ها  انتقال  در  خاک  در  موجود 
می‌توان آب موجود در خاک را به دو بخش ساکن و روان تقسیم کرد. 
بخشی از آب موجود در خاک را که بر انتقال توده‌ای نمک‌ها نقش دارد 
در اصطلاح بخش متحرک یا روان و بخش دیگر را غیرمتحرک و در 
اصطلاح ساکن نامیده می‌شود. بر این اساس مدل فیزیکی غیرتعادلی 
یا دوناحیه‌ای یا مدل روان-ساکن )MIM( اولین ‌بار توسط کوتس و 
اسمیت1 1956 ارائه شد و در مسائل مهندسی نفت و بعدها از آن برای 

انتقال آلودگی و نمک‌ها درخاک نیز استفاده شد ]2[.

( )m im m m m
m im e

C C C q C
D

t t z z z
θ θ

∂ ∂ ∂ ∂∂  + = − ∂ ∂ ∂ ∂ ∂ 
�)2(

( )im
im m im

C
C C

t
θ α

∂
= −

∂
�)3(

که در آن im و m به ترتیب نشان دهنده بخش غیرمتحرک و 
متحرک هستند. C غلظت و α ضریب تبادل جرمی املاح است. شکل 

بی‌بعد این معادله به صورت زیر است: 

2
11 1 1 ( )1 22

C C C
R C C

t p zz
β ω

∂ ∂ ∂
= − − −

∂ ∂∂
�)4(

2(1 ) ( )1 2
C

R C C
t

β ω
∂

− = −
∂

�)5(

که در آن: C1 و C2 غلظت اولیه و ثانویه آلاینده در فاز مایع خاک 
R فاکتور تأخیر، v سرعت متوسط حرکت آب در منافذ خاک، x  طول 
ω ستون خاک و t زمان و B پارامتر بی‌بعد ضریب جزئی غیر تعادلی،

پارامتر بی‌بعد ضریب تبادل جرمی املاح است.
برای  بار  اولین  خاک  در  آلودگی  انتقال  عددی  حل  روش‌های 
مدل‌سازی آب-خاک در اوایل دهه 1960 به کار برده شدند و دامنه 

1   Kotes & smit

وسیعی از آن‌ها با استفاده از روش تفاضل محدود در 20 سال گذشته 
توسعه داده شد. امروزه مدل‌های عددی در قالب برنامه‌های مختلف 
اولیه  شرایط  از  وسیعی  دامنه  برای  پژوهش‌گران  توسط  کامپیوتری 
مانند عکس‌العمل  و شرایطی  املاح در خاک  و  و مرزی حرکت آب 
آب  مدیریت  نیتروژن،  تغییر شکل  و  آبی، حرکت  رژیم‌های  به  گیاه 
آبیاری، نمک‌ها و پساب‌ها استفاده می‌شوند. این مدل‌ها انعطاف‌پذیرتر 
برای شبیه‌سازی حرکت  به گونه‌ای که  تحلیلی هستند  از مدل‌های 
انتقالی املاح در مزرعه مؤثرتر هستند اما طبیعت قطعی این مدل‌ها 
استفاده از آن‌ها را به دلیل تغییرپذیری مکانی ویژگی‌های هیدرولیکی 
خاک دشوار کرده است. این مدل‌ها برای کارهای تحقیقاتی به شدت 
استفاده می‌شوند. از میان مدل‌های عددی و یک‌بعدی حرکت آب و 
املاح در خاک در محیط‌های اشباع و غیر‌اشباع می‌توان به مدل‌های 
مدل‌های  از  و   MACRO و   WAVE  ،SWAP  ،HYDRUS-1D

می‌تواند  مدل‌ها  از  استفاده  کرد.  اشاره   STANMOD به  تحلیلی 
موجب صرفه‌جويی زياد در وقت و هزينه‌ها گردد؛ ولی اين پيش‌بینی 
زمانی مفید و کاربردی است که دقت و اعتبار مدل در این برآوردها، 
املاح  برای  آلودگی  انتقال  مدل‌های  کارایی  باید  پس  شود.  بررسی 

ارزیابی شود ]2[.
با  ارتباط  در  پیشرفته  مدل‌های  از  یکی   HYDRUS-1D مدل‌ 
حرکت یک‌بعدی آب، نمک‌ها و گرما در خاک است این مدل توسط 
سیمونک و همکاران2 )1998( در آزمایشگاه شوری آمریکا بسط داده 
برای   )CDE( انتشار  و  شد و شامل حل عددی معادلات جابه‌جایی 
بررسی حرکت آلودگی و گرما در خاک است. معادلات به روش عناصر 
محدود حل و قادر به شبیه‌سازی حرکت آلودگی در شرایط اشباع و 
غیر اشباع است و حتی ویژ‌گی‌های خاک را به روش معکوس تخمین 
می‌زند ]3[. کیسی و سیمونیک3 )2001( در پژوهشی به آنالیز معکوس 
انتقال TCE در غلظت 42  این پژوهش  انتقال TCE پرداختند. در 
میلی‌گرم بر لیتر با سرعت‌های 3/1، 6/2 و 12/4 میلی‌‌متر بر دقیقه به 
ستون‌های خاک با قطر 21/4 میلی‌متر و ارتفاع 124 میلی‌متر از دو 
جنس آهنی و جنس آهن با روکش مسی بررسی شد. در این پژوهش 
با نرم‌افزار 1D-HYDSRUS با روش حل معکوس منحنی‌های رخنه 
با مدل   1D-HYDSRUS نرم‌افزار  داد  نشان  نتایج  دادند.  برازش  را 
منحنی  شبیه‌سازی  توانایی  ساکن  روان-  مدل  و  جابه‌جایی-انتشار 

2  Simunek
3  Casey
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از 0/9 در  بالاتر  با ضریب همبستگی  با روش حل معکوس را  رخنه 
 MIM سرعت پایین تا زیاد را دارد و همچنین در سرعت‌های بالا مدل‌
رخنه  منحنی  برازش  در  کمتر  خطای  دارای   CDE مدل  به  نسبت 
در هر دو نوع جنس ستون‌ها را داشتند ]4[. ماسی‌پان و همکاران1 
خاک  در  اشباع  و  غیراشباع  شرایط  در  را  بروماید  حرکت   )2016(
لوم‌شنی در ستون‌های به قطر 7 و ارتفاع 25 سانتی‌متر بررسی کردند. 
 6/25 مختلف  عمق‌های  در  بروماید  غلظت  میزان  پژوهش  این  در 
سانتی‌متری در زمان‌های مختلف اندازه‌گیری شد و برای شبیه‌سازی 
و تخمین میزان پخشیدگی از نرم‌افزار HYDRUS-1D استفاده شد. 
 CDE با مدل   HYDRUS-1D با  نتایج نشان داد که حل معکوس 
توانست منحنی‌های رخنه را در عمق‌های مختلف با ضریب همبستگی 
همچنین  و  کند  برآورد  غیراشباع  و  اشباع  دوحالت  در   0/99 بالای 
نتایج نشان داد که با افزایش عمق میزان پخشیدگی افزایش می‌یابد 
و میزان پخشیدگی  بین عمق  بالا  با رگرسیون  رابطه‌ای  و همچنین 
در شرایط غیراشباع و اشباع یافتند ]5[. شیرانی و همکاران )1390( 
با  خاک  خورده  دست  ستون‌های  در  بروماید  حرکت  شبیه‌سازی  به 
استفاده از مدل HYDRUS-1D پرداختند نتایج این پژوهش نشان 
داد که مدل بیشترین حساسیت را به تغییرات رطوبت اشباع دارد و 
و  است  بالا  با دقت  بروماید  به شبیه‌سازی حرکت  قادر  نرم‌افزار  این 
این دقت در شبیه‌سازی با مدل روان-ساکن )MIM( بالاتر از مدل 
CDE است ]6[. مرادزاده و همکاران )1392( به شبیه‌سازی آبشویی 

نیترات با نرم‌افزار HYDRUS-1D پرداختند و این نرم‌افزار را قادر به 
شبیه‌سازی حرکت نیترات با دقت بالا بیان کردند. همچنین دریافتند 
که معادله جابه‌جایی‌- انتشار دارای دقت بالاتری نسبت به مدل روان-
ساکن است ]7[. چاوشی و همکاران )1394( به شبیه‌سازی حرکت 
فلوراید در خاک آهکی با استفاده از مدل HYDRUS-1D پرداختند 
غلظت  تغییرات  و  حرکت  خوبی  به   HYDRUS-1D کردند  بیان  و 
بیشترین  مدل  و  است  کرده‌  شبیه‌سازی  را  خاک  نیم‌رخ  در  فلوراید 
حساسیت را به رطوبت اشباع و هدایت هیدرولیکی اشباع را دارد ]8[. 
مدل STANMOD بر پایه روابط توسعه داده ‌شده در مدل‌های 
HYDRUS یک و دو بعدی عمل می‌کند و کلیه روابط بر اساس زبان 

برنامه‌نویسی فرترن توسعه داده شده ‌است. در کد CXTFIT که از 
زیرمدل‌های STANMOD است از حل تحلیلی معادله جابه‌جایی-

1  Masipan et al.

استفاده  غیرتعادلی  و  تعادلی  حالت  در   CDE مدل  نام  به  انتشار 
می‌شود که به طور معمول پارامترهای ورودی به آن به روش معکوس 
از داده‌های منحنی رخنه به دست می‌آید. اسچایرلاکنس و همکاران2 
)1999( با حل عددی به شبیه‌سازی انتقال تتراکلرواتیلن در محیط 
متخلخل با مدل 2D-CHAIN پرداختند. نتایج آن‌ها نشان داد که 
بالا شبیه‌سازی کند  با دقت  را   TCE میزان غلظت  است  قادر  مدل 
غلظت  شبیه‌سازی  به  پژوهشی  در   )2006( همکاران3  و  رایلی   .]9[
 STANMOD نرم‌افزار  با  تتراکلرواتیلن  و   )TCE( تري‌کلرو‌اتیلن 
در عمق‌های مختلف اکیفر پرداختند و در نرم‌افزار از مدل CDE و 
مدل‌های غیرتعادلی استفاده شد. نتایج این پژوهش نشان داد که مدل 
CDE در برازش منحنی رخنه و تخمین ضرایب انتقال دارای دقت 

بالاتری نسبت به مدل‌های MIM است ]10[. 
در  را   TCE انتقال  پژوهشی  در   )2011( یولکابال4  و  آکیول 
خا‌کهای کربناته در غلظت‌های مختلف بررسی کردند و با مدل خطی 
CDE، غیر خطی CDE و خطی MIM ضرایب انتقال را تخمین و 

منحنی رخنه را برای غلظت‌های مختلف 110،113 و 1300 میلی‌گرم 
بر لیتر TCE شبیه‌سازی کردند )مدل FITNLNE(. نتایج آن‌ها نشان 
رگرسیون  دارای ضریب   MIM غیر‌خطی  و  مد‌ل‌های خطی  که  داد 
بالاتر )0/98 تا 0/94( و خطای کمتری نسبت به مدل CDE هستند. 
و بیشترین میزان ضریب همبستگی و کمترین مقدار خطا در غلظت 
در   )2009( همکاران5  و  تانگ   .]11[ شد  لیتر  بر  میلی‌گرم   1300
ارتقاء تخمین پارامترها ورودی برای ستون‌های آزمایش  با  پژوهشی 
بروماید  و  بور  مانند  آلاینده‌هایی  روی  را   MIM و   CDE مدل‌های 
داد که مدل  نشان   CXTFIT نرم‌افزار  با  آن‌ها  نتایج  ارزیابی کردند 
MIM به دلیل پارامترهای ورودی بیشتر نسبت به مدل‌های تعادلی 

مدل  به  ورودی  داده‌های  اگر  ولی  هستند،  بیشتری  خطای  دارای 
کالیبره شوند و همبستگی بین بالاتر باشند، میزان حساسیت مدل نیز 
کمتر و خطای برازش منحنی رخنه با حل معکوس نیز کمتر است. 
 MIM نتایج این پژوهش نیز نشان داد که در سرعت‌های بالا مدل‌
منحنی‌های  برازش  در  بالاتر  دقت  دارای   CDE مدل‌های  به  نسبت 
به  پژوهشی  در   )1393( همکاران  و  قائمی‌زاده   .]12[ است  رخنه 
شبیه‌سازی حرکت کادمیم در شرایط مختلف خاک با مدل MIM با 

2  Chaerlakens et al
3  Riely et al
4  Akyol & Yolcubal
5  Tang et al
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کد CXTFIT که از زیرمدل‌های STANMOD را انجام دادند. نتایج 
حاصل از شبیه‌سازی نشان داد که بهترین برازش منحنی‌های رخنه 
حاصل از داده‌های شبیه‌سازی و مشاهده‌ای برای خاک لومی با ضریب 

همبستگی 0/84 شد ]13[.
هدف از این پژوهش با توجه به گسترش استفاده از مواد حاوی 
با  تحلیلی  و  عددی  معکوس  حل  ارزیابی  صنعتی  مناطق  در   TCE

مدل‌های جابه‌جایی‌-‌انتشار و مدل فیزیکی غیرتعادلی است که بتوانند 
مورد  عمق  در  مختلف  زمان‌های  در  را  تری‌کلرواتیلن  غلظت  میزان 
نظر خاک مشخص کند تا از آن بتوان برای انتشار آلودگی TCE در 
انجام شده‌  بیشتر پژوهش‌هایی که  استفاده شود.  زیرزمینی  آب‌های 
است، حل عددی و یا حل تحلیلی را فقط بررسی کردند. به همین 
دلیل این پژوهش به مقایسه حل معکوس عددی و تحلیلی با مدل‌‌های 

CDE و MIM پرداخته است.

2- الگوسازي نظري يا تجربي
در این پژوهش از داده‌های مقاله آکیول و یولکابال )2001( استفاده 
شده ‌است ]11[. ایشان در پژوهش خود TCE را در سه غلظت 110، 
113 و 1300 میلی‌گرم بر لیتر به ستون‌های خاک )خاک کربناته‌دار( 
تزریق کردند. در خاک‌های کربناته میزان جذب TCE صد برابر کمتر 
آلی است، بخش کربنات کلسیم غالب در خاک  با مواد  از خاک‌های 
سبب عدم جذب بالای TCE می‌گردد. سرعت عدم جذب TCE در 
خا‌کهای کربناته به دلیل وجود کربنات کلسیم، ابتدا زیاد است و سپس 
این سرعت کاهش می‌یابد؛ در حالی که مواد آلی در خا‌کهای آلی سبب 
جذب TCE می‌شوند. خاک مورد استفاده از عمق 50-10 سانتی‌متری 
در شهری از آنتالیا )Varsak( برداشته شد. بافت خاک شنی لومی با 
متوسط قطر ذرات 0/12 میلی‌متر بود. خا‌کها در آون خشک شده و 
از الک 2میلی‌متری عبور داده شدند. آزمایش‌ها در ستون‌هایی با طول 
15 و قطر 4/8 سانتی‌متر انجام شد و جنس ستون فولاد ضد زنگ بود 
تا از جذب TCE با دیواره‌های ستون جلوگیری شود. ستون‌ها با خاک 
خشک شده در آون پر شدند و سپس خاک درون آن‌ها اشباع و تزریق 
TCE با غلظت‌های متفاوت صورت گرفت و تا زمانی که غلظت خروجی 

تزریق  سپس  و  داشت  ادامه  جریان  نرسید  ورودی  غلظت  مقدار  به 
TCE قطع می‌شد. در زمان‌های مختلف برای به دست آوردن منحنی 

رخنه از نمونه خروجی ستون خاک نمونه‌برداری و غلظت TCE تعیین 

می‌شد. غلظت TCE در مقادیر بالا با دستگاه اسپکتوفتومتر با اشعه‌ی 
ماوراء بنفش-مرئی )UV-VIS( با طول موج 200 نانومتر اندازه‌گیری و 

غلظت‌های پایین با روش کروماتوگرافی تعیین شد. 
مختلف  اشکال  شود.  مشخص  باید  جذب  ایزوترم  معادله  شکل 
ایزوترم جذب: خطی، فروندلیش و لانگ‌مر است که شکل کلی این 

معادله به صورت زیر است:

1

m
d

m

K C
S

Cη
=

+
�)6(

η ضرایب  که در آن: Kd: ضریب جذب و S: میزان جذب و m و 
صفر  مقدار  دو  هر  خطی  جذب  ایزوترم  برای  جذب  ایزوترم  معادله 
به  توجه  با  است.  صفر   η فروندلیخ  جذب  ایزوترم  برای  و  هستند 
از 122  ازای غلظت‌های کمتر  به  انجام شده  اطلاعات خود پژوهش 
میلی‌گرم بر لیتر TCE ایزوترم برآورد شده فروندلیخ و در مقادیر بالاتر 
از 122 میلی‌گرم بر لیتر ایزوترم خطی دقت بالاتری را داشت. به این 

η صفر فرض شد. دلیل در نرم‌افزار HYDRUS-1D میزان ضریب
بر مبنای استخراج اطلاعات از مقاله مذکور دبی )Q(، زمان تزریق 
 Kd و m ضرایب ایزوترم ،) bρ )T0(، وزن مخصوص ظاهری خاک )
)محاسباتی(، فاکتور تأخیر )R( و ضریب انتشار)Kd( در سه غلظت 

مورد مطالعه در جدول 1 ارائه شده ‌است.
در این پژوهش حل معکوس عددی انتقال آلودگی TCE با نرم‌افزار 
 STANMOD نرم‌افزار  با  تحلیلی  معکوس  و حل   HYDRUS-1D

از  یکی  معکوس  حل  روش  شد.  انجام   MIM و   CDE مدل  دو  با 
روش‌های غیر مستقیم برای تخمین پارامترهای مؤثر است و در واقع 
یک روش بهینه‌سازی است که با کمینه کردن یک تابع هدف قادر 
است پارامترهای موردنظر را برآورد کند و این روش بیشتر در شرایط 
اشباع به کار گرفته می‌شود [2]. شرايط اوليه، تحليل نمونه‌هاي خاك 
قبل از شروع آزمايش نشان داد كه غلظت TCE در تمامي خاك‌هاي 
مورد استفاده ناچیز بوده ‌است C(x,0)=0. برای شرايط مرزي ورودي، 
غلظت  میزان  همچنین  و   TCE تزریق  زمان  مدت  و  غلظت  میزان 
مشاهداتی در زمان‌های مختلف TCE )منحنی رخنه( است. داده‌های 
منفذی  حجم  صورت  به   STANMOD نرم‌افزار  در  منحنی‌رخنه 
)چون  بود   C/C0(( اولیه  غلظت  به  غلظت  نسبت  برابر  در   )PV(
شکل معادلات به صورت بی‌بعد بوده و به شکل معادله‌های )4( و )5( 
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HYDRUS-1D، شامل طول ستون  نرم‌افزار  در  ژئومتری  هستند(. 
خاک )15cm(، واحد طول )cm(، واحد زمان )ساعت(، عمودی بودن 
اولیه رطوبت  بود. شرایط  تعداد لایه‌خاک )یک لایه(  و  ستون خاک 
اولیه خاک برابر با رطوبت اشباع در خا‌کهای شنی‌لومی فرض شد. 
 HYDRUS-1D نرم‌افزار  خاک  هیدرولیکی  مشخصات  قسمت  در 
این  انتخاب شد که  لومی شنی  بافت آن  کاتولوگ خاک  در قسمت 
پاریش  و  کارسل  سوی  از  خاک  مختلف  بافت‌های  برای  کاتولوگ‌ها 
)به  استفاده شد  تعبیه شده ‌است،  نرم‌افزار  و در خود  ارائه   )1988(
بعد  STANMOD که  نرم‌افزار  در  نداشتن مشخصات خاک(.  دلیل 
زمان ساعت و غلظت به صورت بی‌بعد و طول سانتی‌متر تعریف شد. 
همچنين، با توجه به مشخص بودن طول ستون خاك، شرايط مرزي 

خروجي به صورت زهکشی آزاد در نظر گرفته شد. 
مقادیر تخمینی حد بالا و پایین برای پارامترهای: فاکتور تأخیر 
با  و  وارد شد   CDE برای مدل   )D( میزان ضریب پخشیدگی   ،)R(
اجرای مدل و انجام سعی و خطا بهترین مقادیر محاسبه شد. در مدل 
بی‌بعد MIM در نرم‌افزارSTANMOD علاوه بر ضرایب فوق، پارامتر 
 ω( پارامتر بی‌بعد ضریب تبادل ،)B( بی‌بعد ضریب جزئی غیر تعادلی
( و در نرم‌افزار HYDRUS-1D میزان محتوای آب غیرقابل تحرک 
و ضریب تبادل جرم )α( نیز به مقادیر تخمینی و سعی خطا اضافه 
شده  ذکر  پارامترهای  بر  علاوه   HYDRUS-1D نرم‌افزار  در  شدند. 
ضرایب ایزوترم جذب )m و Kd(در مقادیر تخمینی در هر دو مدل نیز 
اولیه نرم‌افزار به پردازش داده‌ها  با ورود داده‌های  استفاده شدند که 
زمانی  محاسبات  پایان  می‌کند.  برآورد  را  نهایی  مقادیر  و  می‌پردازد 
است که مقادیر برآورد شده به یک مقدار ثابت میل کنند و اختلاف 
بین دو مقدار نهایی برآورد شده حداقل باشد. خروجی‌های حاصل از 
برآوردی  MIM شامل مقادیر  CDE و  با دو مدل  اجرای نرم‌افزار‌ها 

و  جذب  ایزوترم  و  پخشیدگی  ضریب  میزان  تأخیر،  فاکتور  ضرایب 
از دو  ارزيابي كارايي مدل‌ها  منحنی رخنه است. که برای مقایسه و 
 r )RMSE( و ضريب همبستگي  پارامتر جذر‌ميانگين مربعات خطا 

استفاده شد که مقادیر آن‌ها از معادلات )7( و )8( محاسبه شدند.

2

1

( )N
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که در آن‌ها: ypi مقادیر محاسبه شده مدل و Oi مقادیر مشاهداتی 
مدل و N تعداد مشاهدات است.

3- نتايج و بحث
HYDRUS 3-1- تخمین ضرایب با روش حل معکوس با نرم‌افزار

در شکل 1 مقادیر ضرایب تخمین زده با روش معکوس حل عددی 
با دو مدل CDE و MIM آورده شده است. میزان درصد  و تحلیلی 
تأخیر، ضرایب  فاکتور  پذیری،  انتشار  تخمینی ضریب  مقادیر  خطای 
تجربی ایزوترم جذب kd و m و آزمایش در جدول 2 آورده شده است. 
بیشترین میزان خطا در تخمین ضریب تجربی ایزوترم جذب kd بوده و 
کمترین درصد خطا در تخمین ضریب انتشارپذیری مشاهده ‌شد. درصد 
خطای ضرایب تجربی ایزوترم جذب و فاکتور تأخیر بهینه شده هر دو 
مدل در غلظت‌ 1300 میلی‌گرم بر لیتر، ناچیز شده‌ است. ایزوترم جذب 
 kd در نرم‌افزار هایدروس با توجه به مقادیر ضرایب تجربی ایزوترم جذب
و m فروندلیش شده است که در غلظت 1300 میلی‌گرم بر لیتر، در 

پژوهش آکیول و یولکابال )2011( خطی به دست آمد ]11[.

شده  گیریاندازه و  آزمایشگاهی شرایط  در مقادیر : 1 جدول

جذب یزوترما یبضرا
 (-)  

b

 (-)
 

   
  

 

جدول 1 . مقادیر در شرایط آزمایشگاهی و اندازه‌گیری شده
Table 1. observed and Computing Values
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از  آمده  دست  به  بهینه  ضرایب  با  رخنه  منحنی  شبیه‌سازی   -2-3
HYDRUS

با مقادیر بهینه شده از حل معکوس، منحنی‌های رخنه با نرم‌افزار 
HYDRUS و با مدل‌های CDE و MIM در سه غلظت 110، 113 و 

1300 میلی‌گرم بر لیتر برازش داده شد )شکل‌های 2 تا 4(. بر اساس 
این شکل‌ها مدل MIM در برآورد بیشینه مقدار غلظت در منحنی 
رخنه نسبت به مدل CDE در غلظت‌های 110 و 113 میلی‌گرم بر 
بر  1300میلی‌گرم  غلظت  در  داشتند.  را  توجهی  قابل  اختلاف  لیتر 

HYDRUS شکل 1 . ضرایب به دست آمده از روش حل معکوس با نرم‌افزار
Fig. 1. Coefficients obtained by inverse solution with software HYDRUS

   و  مدل  با   افزارنرم معکوس حل ی نیتخم ریمقاد  یخطا  درصد : 2 جدول
 

  مدل

 
 
 
 
 
 

 

MIM و CDE با مدل HYDRUS جدول 2 . درصد خطای مقادیر تخمینی حل معکوس نرم‌افزار
Table 2. percent error values of estimated by inverse solution HYDRUS with CDE and MIM models

27 
 

 

  
 Hydrus-1D افزارنرم  با معکوس  حل روش از  آمده دست  به ضرایب  - 1 شکل 

   MIM   و CDE  مدل  با  Hydrus-1D  افزارنرم  معکوس حل تخمینی   مقادیر  خطای درصد  - 2 جدول
TCE 

concentration(mg/l) 
 D R m Kd مدل

110 
CDE 0 11 19 26 

MIM 48 26 13 26 

113 
CDE 14 9 3 128 

MIM 0 8 53 128 

1300 
CDE 31 7 3 9 

MIM 31 8 10 2 

 Hydrus-1D  از آمده دست به بهینه ضرایب با رخنه  منحنی سازی شبیه -3-2
  غلظت   سه  در  MIM  و  CDE  هاي مدل   با  و    Hydrus-1D  افزارنرم   با  رخنه  اي همنحنی   ،معکوس  حل  از  شده  بهینه  ادیرفم   با
 مقدار  بیشینه  براورد  در   MIM  مدل  هاشکل  این  اساس  بر(.  4  تا  2  هاي شکل )  شد  داده  برازش  لیتر  بر  گرممیلی   1300  و  113  ،110

  غلظت   در.داشتند  را  توجهی   قابل  فاختلا   لیتر  بر  گرم  میلی  113  و  110  هاي غلظت   در  CDEمدل  به  نسبت   رخنه  منحنی  در  غلظت
 نداشت.   MIMبیشتر بود ولی اختلاف چندان زیادي با مدل  CDEبیشینه مقدار غلظت در مدل  لیتر بر گرممیلی 1300
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2 
 

 
 

 
 110 غلظت در( چپ سمت شکل)  MIM  مدل   و( راست  سمت  شکل) CDE مدل  با HYDRUS  افزارنرم  شده  یسازه یشب ر یمقاد : 2 شکل 

 تر یل بر گرمی لیم
  

3 
 

 

 
 113 غلظت  در( چپ سمت  شکل) MIM مدل   و( راست  سمت  شکل) CDE مدل  با HYDRUS  افزارنرم  شده  یسازه یشب ر یمقاد : 3 شکل 

 تر یل بر گرمی لیم
  

4 
 

 

 
  1300 غلظت  در( چپ سمت  شکل) MIM مدل   و( راست  سمت  شکل) CDE مدل  با HYDRUS  افزارنرم  شده  یسازه یشب  ریمقاد  : 4 شکل 

 تر یل بر گرمی لیم
  

شکل 2 . مقادیر شبیه‌سازی شده نرم‌افزار HYDRUS با مدل CDE )شکل سمت راست( و مدل  MIM )شکل سمت چپ( در غلظت 110 
میلی‌گرم بر لیتر

Fig. 2. Simulated values of HYDRUS at concentration of 110 mg / L with CDE model (right figure) and MIM model (left 
figure)

شکل 3 . مقادیر شبیه‌سازی شده نرم‌افزار HYDRUS با مدل CDE )شکل سمت راست( و مدل MIM )شکل سمت چپ( در غلظت 113 
میلی‌گرم بر لیتر

Fig. 3. Simulated values of HYDRUS at concentration of 113 mg / L with CDE model (right figure) and MIM model (left 
figure)

شکل 4 . مقادیر شبیه‌سازی شده نرم‌افزار HYDRUS با مدل CDE )شکل سمت راست( و مدل MIM )شکل سمت چپ( در غلظت 
1300 میلی‌گرم بر لیتر

Fig. 4. Simulated values of HYDRUS at concentration of 1300 mg / L with CDE model (right figure) and MIM model (left 
figure)
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اختلاف  ولی  بود،  بیشتر   CDE مدل  در  غلظت  مقدار  بیشینه  لیتر، 
چندان زیادی با مدل MIM نداشت.

با توجه به شکل 5، حل عددی HYDRUS با مدل‌های MIM در 
هر سه غلظت دارای ضریب همبستگی بالاتری و خطای کمتر نسبت 
به مدل CDE هستند. پس با لحاظ کردن بخشی از آب موجود در 
خاک که در انتقال توده‌ای نمک‌ها نقش ندارد، دقت مدل در برازش 
تحرک  قابل  غیر  آب  بهینه  مقادیر  است.  شده  بیشتر  رخنه  منحنی 
تخمینی از مدل  MIMدر غلظت‌های 110، 113 و 1300 میلی‌گرم 
بر لیتر به ترتیب 5، 2 و 0/05 درصد برآورد شد. با توجه به شکل 5 
بیشترین مقدار خطای مدل CDE در غلظت 110 و 1300 میلی‌گرم 
MIM خطای  مدل  لیتر،‌  بر  میلی‌گرم   113 غلظت  در  شد.  لیتر  بر 
در   CDE مدل  به  نسبت  بهتری  همبستگی  ضریب  میزان  و  کمتر 

برازش منحنی رخنه داشت. 

STANMOD 3-3- تخمین ضرایب با روش حل معکوس با نرم‌افزار
در شکل 6 مقادیر ضرایب تخمین زده با روش معکوس حل عددی 
خطای  درصد  است.  شده  آورده   CDE و   MIM مدل  با  تحلیلی  و 
مقادیر تخمینی با مقادیر مشاهده‌ای در جدول 2 آورده شده‌ است. در 
تمامی غلظت‌ها درصد خطای فاکتور تأخیر قابل توجه شد که شاید 
به دلیل عدم ورودی مشخصات خاک مانند چگالی ظاهری و رطوبت 
اولیه خاک در نرم‌افزار STANMOD درصد خطای تخمینی فاکتور 
تأخیر در آن بیشتر از HYDRUS شده است. درصد خطای مقادیر 

MIM و CDE با مدل HYDRUS شبیه‌سازی حل معکوس نرم‌افزار r و ضریب همبستگی RMSE شکل 5 . مقادیر خطای
Fig. 5. RMSE error values and correlation coefficient r of inverse solution simulation HYDRUS with CDE and MIM models

تخمینی ضریب انتشارپذیری در مدل روان و ساکن در هر سه غلظت 
3/5 درصد به دست آمد.

6 
 

 
 STANMOD افزارنرم  با معکوس حل روش   از آمده  دست به بیضرا : 6 شکل 

 
  

شکل 6 . ضرایب به دست آمده از روش حل معکوس با نرم‌افزار 
STANMOD

Fig. 6. Coefficients obtained by inverse solution with 
STANMOD

29 
 

 
  غلظت  در( چپ سمت شکل) MIM   مدل  و  (راست سمت شکل ) CDE  مدل  با  Hydrus-1D  افزارنرم  شده  سازیشبیه  مقادیر  – 4 شکل 

 لیتر بر گرممیلی 1300

 

   

   MIM  و CDEمدل   با HYDRUS افزارنرم  معکوس  حل سازی  شبیه r همبستگی ضریب و   RMSE  خطای مقادیر  - 5 شکل 

 STANMOD افزارنرم  با معکوس حل روش با ضرایب تخمین -3-3
 خطاي   درصد .  است  شده  آورده  CDE  و  MIM  مدل   با  تحلیلی  و  عددي   حل  معکوس  روش  با   زده  تخمین  ایبضر  مقادیر  6  شکل  در

 که  شد  توجه  قابل  تأخیر  فاکتور  خطاي   درصد  هاغلظت  تمامی  در.  استشده  آورده  2  جدول  در  اي مشاهده   مقادیر  با  تخمینی  مقادیر
 خطاي   درصد  STANMOD  افزارنرم  در  خاك  اولیه  طوبتر  و  ظاهري   چگالی  مانند  خاك  مشخصات  ورودي   عدم  دلیل  به  شاید

  و  روان  مدل  در   ضریب انتشارپذیري   تخمینی  مقادیر  خطاي   درصد.  ه استشد    Hydrus-1D  بیشتر از  تأخیر در آن  فاکتور  تخمینی
 . آمد دست  به درصد 5/3 غلظت  سه  هر در ساکن
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از  آمده  دست  به  بهینه  ضرایب  با  رخنه  منحنی  شبیه‌سازی   -4-3
STANMOD

نرم‌افزار  با  رخنه  منحنی‌های  معکوس  حل  تخمینی  داده‌های  با 

STANMOD و مدل‌های MIM و CDE در غلظت‌های 110، 113 

بر   .)9 تا   7 )شکل‌های  شد  داده  برازش  لیتر  بر  میلی‌گرم   1300 و 
اساس این شکل‌ها مدل MIM در شبیه‌سازی منحنی رخنه نسبت به 

   و  مدل  با   افزارنرم معکوس حل ی نیتخم ریمقاد  یخطا  درصد : 2 جدول
 

  مدل

 
 
 
 
 
 

 

MIM  و CDE با مدل STANMOD جدول 3 . درصد خطای مقادیر تخمینی حل معکوس نرم‌افزار
Table 3. Error percentage of estimated values of the inverse solution of STANMOD with CDE and MIM models

7 
 

  

 
 110 غلظت  در( چپ سمت  شکل)  MIM مدل و(  راست سمت شکل)  CDE مدل با STANMOD افزارنرم  شده  یسازه یشب ر یمقاد : 7 شکل 

 تر یل بر گرمی لیم
  

شکل 7 . مقادیر شبیه‌سازی شده نرم‌افزار STANMOD با مدل CDE )شکل سمت راست( و مدل MIM )شکل سمت چپ( در غلظت 
110 میلی‌گرم بر لیتر

Fig. 7. Simulated amounts of STANMOD at concentration of 110 mg / L with CDE model (right figure) and MIM model (left 
figure)

8 
 

 

 
 

 113 غلظت  در( چپ سمت  شکل)  MIM مدل و(  راست سمت شکل)  CDE مدل با STANMOD افزارنرم  شده  یسازه یشب ر یمقاد : 8 شکل 
 تر یل بر گرمی لیم

  

شکل 8 . مقادیر شبیه‌سازی شده نرم‌افزار STANMOD با مدل CDE )شکل سمت راست( و مدل MIM )شکل سمت چپ( در غلظت 
113 میلی‌گرم بر لیتر

Fig. 8. Simulated amounts of STANMOD at concentration of 113 mg / L with CDE model (right figure) and MIM model (left 
figure)



نشریه مهندسی عمران امیرکبیر، دوره 53، شماره 1، سال 1400، صفحه 383 تا 394

392

مدل CDE دقت بالاتری دارد. 
با   r )RMSE( و ضريب همبستگي  ميانگين مربعات خطا  جذر 
حل تحلیلی STANMOD با مدل‌های CDE و در شکل 10 آورده 
شده‌ است. بر اساس این شکل، مدل MIM ضریب همبستگی بهتری 
نسبت به مدل CDE دارد که با توجه به شکل کمترین و بیشترین 
مقدار خطا به ترتیب در غلظت 113 و‌ 1300 میلی‌گرم بر لیتر شد. در 
غلظت 110 و 1300میلی‌گرم بر لیتر، مدل MIM ضریب همبستگی 
بالاتری نسبت به مدل CDE در برازش منحنی رخنه نشان داد. در 
غلظت 113 میلی‌گرم بر لیتر حل تحلیلی با مدل CDE دارای ضریب 
همبستگی بیشتر و خطای کمتری نسبت به مدل MIM شده ‌است.

  

4- نتیجه‌گیری
و   STANMOD نرم‌افزار‌های  با  معکوس  حل  از  حاصل  نتایج 
HYDRUS و مدل‌های CDE و MIM نشان داد که در شبیه‌سازی 

عملکرد   MIM مدل  به  نسبت   CDE مدل  تری‌کلرو‌اتیلن  انتقال 
ضعیف‌تری را داشت و مقادیر ضریب همبستگی در بیشتر موارد کمتر 
از مدل MIM شد. مقایسه ضرایب همبستگی و خطا در دو نرم‌افزار 
نشان داد که حل معکوس عددی نتایج بهتری را نسبت به حل تحلیلی 
دارد. میزان تخمین ضرایب در HYDRUS-1D دارای خطای کمتری 
HYDRUS- شد، زیرا در نرم‌افزار STANMOD نسبت به نرم‌افزار

1D علاوه بر پارامترهای معادلات آلودگی به ورودی‌های مشخصات 

8 
 

 

 
 

 113 غلظت  در( چپ سمت  شکل)  MIM مدل و(  راست سمت شکل)  CDE مدل با STANMOD افزارنرم  شده  یسازه یشب ر یمقاد : 8 شکل 
 تر یل بر گرمی لیم

  

شکل 9 . شبیه‌سازی شده نرم‌افزار STANMOD با مدل CDE )شکل سمت راست( و مدل MIM )شکل سمت چپ( در غلظت 1300 
میلی‌گرم بر لیتر

Fig. 9. Simulated amounts of STANMOD at concentration of 1300 mg / L with CDE model (right figure) and MIM model 
(left figure)

10 
 

 

   
 MIM  و CDE  مدل با STANMOD افزارنرم  معکوس  حل سازیشبیه  یهمبستگ بیضر  و  RMSE یخطا ر یمقاد : 10 شکل 

 
MIM و CDE با مدل STANMOD و ضریب همبستگی شبیه‌سازی حل معکوس نرم‌افزار RMSE شکل 10 . مقادیر خطای

Fig. 10. RMSE error values and correlation coefficient of simulation inverse solution STANMOD with CDE and MIM model
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رطوبت  مانند  مشخصات  این  اگر  و  دارد  نیاز  نیز  خاک  هیدرولیکی 
اندازه‌گیری  پژوهش حاضر  )که در  اشباع خاک، هدایت هیدرولیکی 
مدل‌ها  دقت  بر  شوند  محاسبه  و  انداز‌ه‌گیری  دقت  به  بودند(  نشده 
را  توجهی  قابل  اثر  برازش منحنی رخنه  در تخمین ضرایب و حتی 
نتایج حاصل  و روی  مقادیر ورودی حساس هستند  به  دارد. مدل‌ها 
با حدود  ورودی  مقادیر  هر چه  و  بود  خواهد  اثرگذار  شبیه‌سازی  از 
اطمینان بیشتری وارد مدل شوند، خطای حاصل این مدل نیز کمتر 
خواهد شد. کمترین میزان خطا در تخمین پارامتر ضریب انتشار به 
ترتیب صفر و 3/5 درصد در دو مدل CDE و غیرتعادلی شد. بیشترین 
 HYDRUS-1D و STANMOD میزان خطای تخمین در نرم‌افزار
به ترتیب مربوط به فاکتور تأخیر و ضرایب ایزوترم جذب در غلظت 
113 میلی‌گرم بر لیتر در MIM شد. بیشتر پژوهش‌هایی که تاکنون 
انجام شده است، فقط حل عددی و یا حل تحلیلی را بررسی کرده‌اند. 
با  تحلیلی  و  مقایسه حل عددی  به  پژوهش  این  در  دلیل  به همین 
مدل‌‌های CDE و MIM با روش معکوس پرداخته شد. چون نتایج 
این پژوهش فقط حاصل از آلاینده تری‌کلرو اتیلن و در یک محیط 
کربناته بوده است، پیشنهاد می‌گردد حل عددی و تحلیلی را با روش 
حل معکوس و مستقیم روی بافت‌های مختلف خاک نیز بررسی شود.

فهرست علائم
علائم انگلیسی

Cmg/L غلظت
C0mg/L غلظت تزریقی آلاینده
C1mg/L غلظت اولیه آلاینده در فاز مایع خاک
C2 mg/L غلظت ثانویه آلاینده در فاز مایع خاک

CDEمدل انتقال-انتشار
D,Decm/h ضریب انتشار

Kd)-( ضریب معادله ایزوترم جذب
m)-( ضریب معادله ایزوترم جذب
Nتعداد داده
O mg/L غلظت داده مشاهداتی

PVحجم منفذی
Qcm3/h دبی
R فاکتور تأخیر
s mg/L میزان جذب

t)h( زمان
T0h زمان تزریق آلاینده
vcm/h سرعت منفذی
y mg/L )غلظت محاسباتی )شبیه‌سازی
zcm عمق

علائم يونانی
ρbg/cm3 ،چگالي
θ)%( رطوبت
αضریب تبادل جرمی املاح α
ωپارامتر بی‌بعد ضریب تبادل جرمی املاح
Β ،پارامتر بی‌بعد ضریب جزئی غیر تعادلی
η)-( ضریب معادله ایزوترم جذب

زيرنويس
mمتحرک
imساکن یا غیرمتحرک
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