


den obersten Aquifer wurde der Grundwasserspiegel aus einer Rechnung mit dem be-

stehenden Modell verwendet. Dies war nötig, da der wirkliche obere Aquifer ungespannt

ist, wohingegen in d3f von einem gespannten Aquifer ausgegangen wird. Deshalb mußte

auf diese Weise eine feste Oberfäche für den Grundwasserbereich vorgegeben werden.

Die oberste Schicht ist in Teilgebiete aufgeteilt, innerhalb derer jeweils ein hydrogeolo-

gischer Parameter konstant ist. Durch Verschneiden aller Teilgebiete für die verschiede-

nen Parameter und nach kleineren Vereinfachungen wurde die oberste Schicht letztlich

in 14 Untereinheiten aufgeteilt (siehe Abbildung 9.4). In jeder dieser Untereinheiten sind

alle hydrogeologischen Parameter und auch die Randbedingungen konstant.

327001 ~322°~1 '31701 \"\,3120~ Va ~'" \', '~~ / ~ ~30200; 11 / /' \ \l

~::~~(' 1''( ~, Vb \ L
2870~ (\! I 11
2820~ Li 'lib / ) r2770~ \" \ --.'-lIb /../ I
27200j \ ì ~b ~ / .' I'Jti i" -. '" J ..2670~ I L- '/y! IVc\':. (' i /' I'
2620() l !-, 1)lC\~ !, ~/ \ Ii I \/,'1 \ ~ /.. r25700j \ \' \.__!\ \ IIlcrlla/ , ..

i \ la \ Ib .~c, \ ,- /' ,/ I252001 "" '\'" '-)'-~/- r2470~ '" ..~ ¡2420~ ~ I
237??200 12200 13200 14200 15200 16200 17200 18200 19200

Abb.9.4: Unterteilung der obersten Schicht in Untergebiete

Dieses Vorgehen, zunächst alle geometrischen Untereinheiten mit einem jeweils kon-

stanten Satz von hydrogeologischen Parametern zu charakterisieren, stellt eine konzep-

tuelle Besonderheit von d3f dar. Andere Programme erzeugen oft die Dreidimensionalität

durch Aufeinandersetzen von Schichten aus Volumenelementen. Bei diesem Vorgehen

werden die hydrogeologischen Parameter nach der Gittergenerierung im Prinzip ele-

mentweise und schichtweise zugeordnet. In d3f dagegen müssen zuerst die Untereinhei-
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ten bestimmt und innerhalb des Preprocessing durch ein Oberflächengitter beschrieben

werden. Dann sind sie mit jeweils einem Satz von hydrogeologischen Parametern zu be-

legen. Auch Anfangs- und Randbedingungen können innerhalb von Subdomains auf be-

stimmte Weise räumlich veränderlich sein.

Da nicht eine zeitliche Entwicklung, sondern die Berechnung des stationären Zustandes

erwünscht war, wurde keine reale Anfangsbedingung für die Salzkonzentration benötigt.

Die Anfangsbedingung wurde als flächig nach unten zunehmend angesetzt und über die

Vorgabe eines diskreten Konzentrationsfeldes realisiert.

9.1.3 Simulation und Ergebnisse

Das bei d3f verwendete Grobgitter hatte 2 832 Knoten und 12 715 Elemente. Die Rech-

nungen wurden auf einem global einfach verfeinerten Gitter mit 22 490 Knoten durchge-

führt. Die Permeabiltät war anisotrop, nämlich in vertikaler Richtung reduziert im Ver-

gleich zu den jeweiligen horizontalen Permeabilitäten. Das eindringende Meerwasser

hatte eine Dichte von 1 023,2 kg m-3 und besaß die Maximalkonzentration c = 3.5%, wo-

hingegen die Grundwasserneubildung mit c = 0 eine Dichte von 998,2 kg m-3 aufwies.

Abb.9.5: Stationäre Konzentrationsverteilung im Vertikalschnitt

von Nordwesten nach Südosten nach Modellrechnungen mit d3f (in der

Darstellung ist die z-Richtung fünffach überhöht).
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Es wurde eine linearer Zusammenhang zwischen Dichte und Konzentration benutzt, die

Viskosität veränderte sich mit der Konzentration nach der als "real" bezeichneten Funk-

tion (siehe UnterkapiteI4.5.1 und 4.5.2). Ein kleiner See auf der Oberfläche der Insel wur-

de anstelle der im Modell von ( 102) verwendeten festen Druckhöhe als Randbedingung

mit festem Süßwasserzufluß angesetzt. Dadurch sollte in der Rechnung mit Grundwas-

serentnahme ein unrealistischer Zufluß ins Gebiet vermieden werden.

Für die Rechnungen wurden das "Partial-Upwind"-Verfahren und die "explizite" Dispersi-

on benutzt. Da zunächst nicht die zeitliche Entwicklung, sondern der stationäre Zustand

gesucht war, wurde eine plausible Konzentrationsverteilung als Anfangsbedingung be-

nutzt. Sie wurde über die Vorgabe eines diskreten Konzentrationsfeldes realisiert. Dann

wurde gerechnet, bis sich ein stationärer Zustand eingestellt hatte, was nach etwa 200

Jahre simulierter Zeit geschah. Hiervon ausgehend wurden anschließend Rechnungen

mit punktförmigen Entnahmebrunnen durchgeführt.

Die Rechnungen mit d3f ergaben die stationäre Lösung der Salzkonzentrationsverteilun9

der Meerwasserintrusion, wie sie in Abbildung 9.5 dargestellt ist: Unterhalb der Insel exi-

stiert eine Süßwasserlinse, die in einer breiten Vermischungszone in salziges Wasser

übergeht.

Abb.9.6: Konzentration 20 Jahre nach Beginn der Grundwasserentnahme

in einem einzelnen Brunnen Vertikalschnitt nach Modellrechnungen mit

d3f, in vertikaler Richtung fünffach überhöht dargestellt.

- 181 -



Ausgehend vom berechneten stationären Zustand wurde die Situation einer Grundwas-

serentnahme untersucht. Dazu wurde verschiedene Realisationen einer Entnahme in ih-

ren Auswirkungen auf die resultierende Salzkonzentration in dem entnommenen Grund-

wasser verglichen. In der ersten Variante erfolgte die Entnahme in einem Brunnen, in wei-

teren Varianten dann in zwei bzw. vier Brunnen. Dabei wurde die Entnahmemenge von

7 000 m3 d-1 jeweils gleichmäßig auf die Brunnen aufgeteilt. Die zwei bzw. vier Brunnen

wurden auf den Ecken eines Quadrats mit Kantenlänge 1 000 m zentral um den Standort

des Einzelbrunnens positioniert. In Abbildung 9.6 ist zu sehen, wie ein Upconing der

Süß/Salzwassergrenzschicht unterhalb des Einzelbrunnen stattndet. Das Upconing in

der Variante mit mehreren Brunnen ist dagegen weit weniger ausgeprägt.

Der Vergleich der Durchbruchskurven in den Entnahmebrunnen (siehe Abbildung 9.7)

zeigt, daß bei Entnahme in einem Einzelbrunnen der Anstieg der Salzkonzentration im

entnommenen Wasser weit stärker ausgeprägt ist als in der Variante mit mehreren Brun-

0.15i

(Mittlere) Durchbruchskurve

-+ bei einem Entnahmebrunnen

-e- bei zwei Entnahmebrunnen

-- bei vier Entnahmebrunnen
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~
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Abb.9.7: Durchbruchskurven in den Entnahmebrunnen

nach Modellrechnungen mit d3f. Bei der Entnahme aus zwei bzw. vier

Brunnen ist die mittlere Konzentration dargestellt.
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nen. Bei Verwendung von vier statt zwei Brunnen erfolgt ein weiterer Rückgang in der

Salzkonzentration der Durchbruchskurven, aber der Unterschied fäll geringer aus. Somit

wird klar, daß durch Erhöhung der Anzahl von Entnahmebrunnen die Qualität des ent-

nommenen Wassers wesentlich verbessert werden kann, auch wenn dieselbe Menge an

Wasser gefördert wird. Dies setzt natürlich voraus, daß die Gesamtentnahme deutlich

kleiner als die Grundwasserneubildung ist. Das Verhältnis im betrachteten Fall lag bei

etwa 1 : 3.

9.2 Palla Road Aquifer (Botswana) mit seitlicher Salzwasserintrusion

Salzeintrag in einen Aquifer kann nicht nur an der Küste oder durch Kontakt zu einem

Salzstock erfolgen, sondern auch durch Salzaufstieg aus einem angrenzenden Aquifer

mit salinarem Wasser. Solch eine Situation wird hier behandelt. Eine besondere Proble-

matik ist hierbei die Entnahme von großen Wassermengen aus dem Aquifer, da sie zu

einem erhöhten Salzeintrag und damit zur Beeinträchtigung der Grundwasserqualität

führen kann.

9.2.1 Beschreibung des Palla Road Aquifers

Dieser Aquifer befindet sich im semiariden, südöstlichen Botswana. Das Untersuchungs-

gebiet erstreckt sich etwa über eine Länge von 50 km und eine Breite von 20 km. Der

Aquifer besteht aus einem geklüfteten Sandstein von etwa 80 bis 100 m Mächtigkeit und

Durchlässigkeiten im Bereich von 5.10-12 bis 5.10-15 m2. Im unteren Teil des Aquifers ist

die Permeabilität durch Vorhandensein undurchlässigerer Einlagerungen reduziert, wes-

halb der Aquifer vereinfacht als aus zwei übereinanderliegenden Schichten bestehend

angenommen wurde. Die Aquiferbasis wird von einer Schicht aus Tonstein gebildet. Der

Aquifer wird zum größten Teil durch eine Basaltschicht von etwa 100 m Mächtigkeit über-

deckt. Gespeist wird der Aquifer im Untersuchungsgebiet von einem Zustrom im Westen,

Norden und Südosten. Insbesondere das Gebiet nördlich des jetzigen Brunnenfeldes

sorgt für einen Zustrom von Wasser guter Qualität, da dort keine überdeckende Basalt-

schicht vorliegt und eine vergleichsweise hohe Infiltration in den Aquifer stattfindet (siehe

auch Abbildung 9.8). Im Osten strömt das Grundwasser an einem Übergang in eine an-
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dere geologische Formation aus dem Gebiet aus. In der bestehenden Studie ( 146) über

das Modellgebiet wurde ein zweidimensionales, horizontales Modell des Aquifers im Un-

tersuchungsgebiet erstellt. In diesem Modell wurde die stationäre Strömung (für die Zeit

vor den Grundwasserentnahmen) unter Berücksichtigung des Transports von Salz be-

rechnet und dann der Übergang der letzten Jahre zum Verhalten mit Grundwasserent-

nahmen simuliert. Allerdings wurden Dichteeffekte hierbei nicht berücksichtigt.

9.2.2 Vorgehen zur Simulation des Palla Road Aquifers mit d3f

Da das Gesamtgebiet sehr groß ist, wurde nur der zentrale Teil des Gebietes für die 3D-

Simulation mit d3f berücksichtigt. Dazu wurde aus dem Grundwasserhöhenlinienbild des

zweidimensionalen Modells (während der Grundwasserentnahmen) ein Gebiet extra-

hiert, das die Brunnen einschließt, das Randstück mit dem Salzeintrag in den Aquifer ent-

hält und als Ränder ansonsten Grundwassergleichen des Modells oder undurchlässige

Ränder besitzt (siehe Abbildung 9.8).

Das so gewählte Gebiet ist geeignet, die Konzentrationsverteilung durch die Salzwasser-

intrusion mit und ohne Grundwasserentnahmen zu beschreiben. Die Ränder auf den

Grundwassergleichen des zweidimensionalen Modells werden als entsprechende Dirich-

5000 10000 15000 20000 25000 30000 35000 40000 45000 50000 5500

Abb.9.8: Lage des Modellgebiets für das 3D-Modell

(grüne Linie) innerhalb des 2D-Modells (mit Entnahmen)
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let-Ränder für den Druck implementiert. Durch die Grundwasserentnahmen ändert sich

das Strömungs- und Grundwasserhöhenlinienbild, somit auch in gewissem Maße der

Verlauf der im 3D-Modell als fest angenommenen Druck-Dirichlet-Ränder. Aus den Rech-

nungen mit dem zweidimensionalen Modell ging aber hervor, daß die Veränderungen

auch auf den hier gewählten Rändern gering sind. Zur Geometriebeschreibung wurden

zunächst - ausgehend von Bohrlochdaten - Profiquerschnitte des Aquifers in Nord-Süd

und West-Ost Richtung erstellt. Durch lineares Verbinden der einzelnen Punkte (Aquife-

roberkante, Grenze der beiden Aquiferschichten, Aquiferbasis) wurde eine dreidimensio-

nale Aquifergeometrie erzeugt (siehe Abbildung 9.9). Um diese Geometriebeschreibung

einfach und direkt ins Geometrieformat von d3f (Datei geometry) umsetzen zu können,

wurde auf eine Konstruktion von Tiefenlinien verzichtet. Stattdessen wurden die Oberflä-

chen von Hand in Dreiecke eingeteilt und anhand derer die geometry-Datei mit insge-

samt vier Gebietsuntereinheiten (Subdomains) generiert. Dieses Vorgehen kann unter

Umständen auch mittels kommerzieller Programme (z.B. ProEngineer) automatisiert

werden, falls entsprechende Schnittstellen geschaffen werden.

Abb.9.9: d3f-Gitter zur Ansicht der Modellgeometrie

von oben aus südlicher Richtung (80fach überhöht)

Die hydrogeologischen Parameter wurden aus dem zweidimensionalen, geeichten Mo-

dell übernommen und durch gemessene Werte ergänzt (siehe Tabelle 9.2). Der Aquifer

wurde in insgesamt vier Untereinheiten eingeteilt, wobei im wesentlichen nur die Perme-

abilität variierte. Diese ist anisotrop. Sie ist in vertikaler Richtung gegenüber dem Wert in

horizontaler Richtung reduziert. Die transversale Dispersion konnte leider nicht nach ho-

rizontaler und vertikaler Richtung unterschieden werden. Daher ist die transversale Di-
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Tabelle 9.2: Modellparameter zur Simulation des Palla Road Aquifers

Parameter
I Symbol I Zone MM1 I Zone MM2 I Zone TM1 I Zone TM2

horizontale 2 6,83.10-13 3,25.10-12 6,83,10-15 3,25.10-14Permeabilität khorizontal (m )

vertikale 2 1,37,10-13 6,50,10-13 1,37.10-15 6,5.10-15Permeabiltät kvertikal (m )

Porosität qi ( - ) 0,20 0,20 0,10 0,10

longitudinale udm) 600Dispersion

transversale uT (m) 60Dispersion

Diffusions-
Dm (m2 s-1) 8,7.10-10koeffizient

spersionslänge von 60 m im Vergleich zur vertikalen Ausdehnung des Aquifers von etwa

80 m relativ groß, was eine starke dispersive Vermischung in der Vertikalen verursachen

kann.

Die den Aquifer bildende Sandsteinschicht ist relativ stark nach Süden und etwas nach

Osten gekippt (siehe Abbildung 9.10, rechts). Der Salzwassereinstrom erfolgt im südli-

chen Bereich und daher an einer tieflegenden Stelle des Aquifers. Für diesen Salzeintrag

wurde angenommen, daß er seitlich im unteren Bereich des Aquifers erfolgt, da Bohr-

loch messungen darauf hinweisen, daß die Salzkonzentrationen im unteren Aquiferbe-

reich wesentlch größer als im oberen Bereich sind. Die Konzentration des einströmen-

den Salzwassers wurde entsprechend dieser Messungen zu cmax = 1,3% gewählt. Die

Dichte ergibt sich dann (für eine reine NaCI-Lösung) zu p = 1,0075 g cm-3. Die Zustrom-

rate an Salzwasser ist nicht bekannt und wurde im Modell in der Weise angepaßt, daß

die sich in stationären Rechnungen einstellende Salzkonzentrationsverteilung mit der ge-

messenen Verteilung abgeglichen wurde. Dabei ergab sich auf einer Fläche von

2,35.10+5 m2 ein Wert von 5,93.10+4 m3 a-1. Das sonst einströmende Wasser hat Kon-

zentrationen zwischen c = 0,04% und c = 0,07%. Der relative Dichteunterschied zwi-

schen diesen Werten beträgt etwa 0,0087 g cm-3, was etwa den Verhältnissen von Ver-

such ades Saltpools entspricht (siehe Unterkapitel 7.2).
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Abb. 9.10: Ansicht der Aquifersohle aus Westen

Ab 1988 erfolgte eine Grundwasserentnahme in dem in West-Ost-Richtung liegenden

Brunnenfeld, die den stationären Zustand in einen instationären verwandelt. Im Modell

wurde diese Entnahme durch einen Brunnen im östlichen Teil des Brunnenfeldes und ei-

nen Brunnen im westlichen Teil berücksichtigt. Die Brunnen sind dabei über die ganze

Aquifertiefe verfltert, weshalb sie im Modell als entsprechende senkrechte Uniensenken

realisiert wurden. Es wurde ein Szenario analog zur bestehenden Studie ( 146) verwen-

det, das von einem weiteren Anstieg der Entnahme bis zum Jahr 2000 ausgeht, um dann

auf dem dortigen Niveau beibehalten zu werden (siehe Abbildung 9.11). Sie beträgt

6,5.10+5 m3 a'1 im westlichen Brunnenfeld und 9,2.10+5 m3 a-1 im östlichen. Infolge der

relativ großen Entnahme sinkt der Ausstrom aus dem Gebiet beträchtlich ab. Aus den

Zustromgebieten muß zudem eine größere Wassermenge in den gespannten Aquifer

einströmen. Eine Entspeicherung infolge Kompressibilität konnte in d3f nicht berücksich-

tigt werden, ebensowenig eine Entspeicherung im Falle von freien Aquiferbereichen.
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Grundwasserentnahme im Brunnenfeld

(gepunktete Linie) und Ausstrom aus dem Modellgebiet (durchgezogene

Linie)

9.2.3 Simulation und Ergebnisse

Es wurden sowohl eine Rechnung unter Berücksichtigung der Effekte durch die auftre-

tenden Dichteunterschiede als auch eine Rechnung unter Vernachlässigung dieser Ef-

fekte durchgeführt. Daraus läßt sich dann auch ersehen, ob sich die Dichteströmung in

dem behandelten Fall auf die Entnahme auswirkt und ob generell ein dichteabhängiges

Modell zu verwenden ist. Zunächst wurde jeweils ein stationärer Zustand berechnet.

Dazu wurde von einer verschwindenden Konzentration im gesamten Gebiet ausgegan-

gen und die zeitliche Entwicklung unter den vorliegenden Randbedingungen berechnet,

bis sich die Salzkonzentrationsverteilung nicht mehr veränderte. Dieses war nach einigen

tausend Jahren simulierter Zeit erfüllt. Als Konsequenz aus dem negativen Einfluß der

Upwind-Verfahren auf die Approximationsgenaugkeit der Lösung beim Saltpool-Problem

(siehe ( 117)) wurde für den letzen Zeitraum kein Upwind-, sondern ein Galerkin-Verfah-

ren benutz.
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Die stationäre Konzentrationsverteilung ist in Abbildung 9.15 dargestellt, wobei horizon-

tale Schnitte durch das Aquifergebiet verwendet wurden. Die Ausdehnung des Salzwas-

sergebietes erstreckt sich, insbesondere im unteren Bereich, bis zu dem Gebiet im

Osten, in dem die Strömung stark von dem von Norden einströmenden Wasser niedriger

Konzentration bestimmt wird (siehe Abbildung 9.15, unterstes Bild).

Ausgehend von der stationären Situation wurde anschließend die Zeitentwicklung, be-

ginnend mit der Grundwasserentnahme, simuliert. Innerhalb der ersten Jahre ändert sich

die Konzentrationsverteilung kaum, aber über längere Zeiträume betrachtet, macht sich

die neue Strömungssituation auch in der Konzentrationsverteilung bemerkbar (siehe Ab-

bildung 9.12). Dieses entspricht den langen Zeiträumen, die zum Erreichen des statio-

Abb.9.12: Horizontalschnitt der Konzentrationsverteilung

in Höhe 845 m im Jahre 2 100 (oben) und entsprechendes Geschwindig-

keitsfeld (unten)
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Abb.9.13: Konzentrationsverteilung ohne Berücksichtigung von Dichteeffekten

Horizontalschnitt in 845 m Höhe: Stationäre Verteilung (oben) und im

Jahre 2100 (unten)

nären Zustandes nötig waren. Das im Aquifer vorhandene salinare Wasser verschiebt

sich teilweise nach Osten zu den Brunnen hin. Dort vermischt es sich zum einen mit dem

im Südosten einströmenden Wasser, das dann direkt nach Osten zum Ausstromrand des

Aquifers fleßt, wird aber zum anderen auch zu den Brunnen hingezogen, was beim öst-

lichen Brunnenfeld (mit dem Hauptteil der Entnahme) gut zu sehen ist.

Wie die Salzkonzentration in den Brunnen ansteigt, ist in Abbildung 9.14 dargestellt.

Während im westlichen Srunnenfeld nur ein kurzes und schwaches Ansteigen zu bemer-

ken ist, steigt die Konzentration im östlichen Brunnenfeld stärker an, nimmt nach etwa

100 Jahren einen Maximalwert von c = 0,044% an und fällt dann wieder ab. Für den Be-

trieb der Brunnen bedeutet dies, daß innerhalb dieses Szenarios die Salzkonzentration

in einem moderaten Bereich bleibt und somit die Qualität des entnommenen Wassers
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Abb.9.14: Salzkonzentration in den Entnahmebrunnen

in Zeiten nach Beginn der Entnahme

nicht beeinträchtigt wird. Allerdings läßt sich auch daraus schließen. daß generell in sol-

chen Situationen aus einer Beobachtung der Salzkonzentrationen über kurze Zeiträume

noch nicht auf das langfristige Verhalten geschlossen werden kann.

Die Rechnungen ohne Dichteeinfluß zeigen ein fast identisches Verhalten im Vergleich

zu den Rechnungen mit Berücksichtigung der Dichteunterschiede (siehe Abbildung

9.13): Die stationäre Konzentrationsverteilung und die Verteilung im Jahre 2100 zeigen

dasselbe Verhalten. Auch die Konzentrationen in den Brunnen sind kaum zu unterschei-

den. Die maximal angenommene Salzkonzentration ist nur wenig größer als diejenige in

der Rechnung mit Berücksichtigung von Dichteeffekten (siehe Abbildung 9.14).

In diesem Modell ist der Einfluß von Dichteunterschieden auf die Entwicklung der Kon-

zentrationsverteilung nicht wichtig. Er erzeugt in den Durchbruchskurven lediglich eine

Abweichung im Bereich von einigen Prozenten.
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Abb.9.15: Konzentrationsverteilung der stationären Lösung.

Dargestellt sind Horizontalschnitte mit einer z-Koordinate von 870 m,

860 mund 845 m (von oben nach unten). Das unterste Bild gibt die

Geschwindigkeiten in der untersten Schnittebene an.
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10 Rechenzeiten

Eines der Ziele bei der Entwicklung von d3f (vergl. UnterkapiteI2.2) war es, die Simulation

der Grundwasserbewegung unter Berücksichtigung der Salinität für große dreidimensio-

nale und hydrogeologisch komplexe Gebiete in praktikablen Rechenzeiten zu ermögli-

chen. Um die Effzienz und Schnelligkeit nachzuweisen, wurden Rechenzeitvergleiche

mit einem konventionellen Rechenprogramm durchgeführt. Zusätzlich wurde zum Ende

der Projektlaufzeit an einem dreidimensionalen Modell die Leistungsfähigkeit von d3f de-

monstriert.

10.1 Rechenzeitvergleich zwischen d3f und Saltflow

Anhand von Rechnungen zum zweidimensionalen Henry Problem (siehe Unterkapitel

6.2) wurde im Oktober 1996 ein erster Vergleich der von d3f benötigten Rechenzeit mit

derjenigen von einem anderen konventionellen FE-Dichteströmungsprogramm (Sal t-

flow) durchgeführt. Die Eigenschaften bzw. die verwendeten Einstellungen der beiden

Programme waren dabei:

Tabelle 10.1: Eigenschaften von Saltflow und d3f

Sal tflow d3f

. Version 2.0 . Version vom 07.10.96

. Galerkin FE . 20

. 3D (eine Elementschicht)

expliziter Advektionsterm
. ohne Gitteradaption.

. strukturiertes Gitter . ohne Zeitschrittsteuerung

. vordefinierte Zeitschrittweiten . Compiler: gcc,

. Compiler: f90 (f77),

optimiert (02) optimiert (02)

Die Rechnungen wurden auf den folgenden zwei Workstations ausgeführt:

DEC alpha 600 5/333, 256 MB Hauptspeicher, specfp95 13.2
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SGIIndig02 R 10000, 256 MB Hauptspeicher, specfp95 13.8

Da die Rechenleistungen nicht ganz identisch sind, wurde in den wenigen Fällen, die auf

der SGI-Workstation berechnet wurden, die Rechenzeit mittels Vergleichsrechnungen

auf die Rechenzeit der DEC-Workstation korrigiert. Die Anzahl der verwendeten Gitter-

elemente wurde für beide Programme gleichermaßen gesteigert, bis die Speichergrenze

der verwendeten Rechner erreicht war (siehe Tabelle 10.2).

Tabelle 10.2: Parameter der Rechnungen mit zunehmender Gitterverfeinerung

Gitter Größe
I ;~~~entan- I ót ( min ) I Peclet-Zahl I Courant-

Zahl

Level 0 32 X 16 512 2,000 3,31 1,9

Level 1 64 X 32 2048 1,000 1,7 1,9

Level 2 128 X 64 8192 0,500 0,8 1,9

Level 3 256 X 128 32768 0,250 0,4 1,9

Level 4 512 X 256 131 072 0,1251 0,2 1,9

Das Henry Problem wurde ausgehend von einer Konzentrationsanfangsbedingung c = 0

im Aquifer und bis zum Erreichen der stationären Lösung berechnet. Da dabei eine zeit-

liche Entwicklung des Konzentrationsfeldes durchlaufen wird, die sich auf das numeri-

sche Verhalten auswirken könnte, wurde die Rechenzeit zu drei verschiedenen Modell-

zeitpunkten (20 Minuten, 100 Minuten und 200 Minuten) verglichen.

Tabelle 10.3: Anwachsen des Rechenaufwandes mit der Gittergröße

Vergleichszeitpunkt Sal tflow
i d3f i d3f(opt. ót)

10 min 1,702 1,442 1,258

100 min 1,692 1,442 1,251

200 min 1,715 1,406 1,231

Durchschnitt 1,703 1,430 1,246

Da die Konvergenzkriterien in beiden Programmen sehr unterschiedlich sind, konnten sie

nicht identisch gewählt werden. Sie wurden aber so weit wie möglich aufeinander abge-

stimmt. Die Zeitschrittweiten wurden bei den Rechnungen mit Sal tflow möglichst groß
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gesetzt. Bei den Rechnungen mit d3f wurden die Zeitschrittweiten zunächst gleich zu de-

nen in Sal tflow gewählt. In einer zweiten Rechnung wurden größere Zeitschritte ver-

wendet, was aufgrund der Löserkonvergenz zulässig war. Die Ergebnisse zur stationären

Konzentrationsverteilung entsprachen bei beiden Programmen denjenigen aus Unterka-

piteI6.2. Die Ergebnisse des Vergleichs (siehe Abbildung 10.1) zeigten, daß für Gitter mit

einigen tausend Knoten d3f deutlich langsamer ist als das konventionelle Programm. Ab

Gittergrößen von etwa 5.105 Knoten ist d3f schneller als das konventionelle Programm.

Bei Ausnutzung der Möglichkeit zu größeren, aber vorgegebenen Zeitschrittweiten ist d3f

schon ab etwa 5.104 Knoten schneller. Das Anwachsen der Rechenzeit als Potenzfunk-

tionzu den einzelnen Modell zeitpunkten zeigt Tabelle 10.3.

1.0E.5 "

3

1.0E.4 i

"

Vergleich des
Rechenaufwands

1.0E-1

- d3f ni1 Standard dt

- Saltfow mit Standard dt

1.0E.31! i - d3f mt op.dt

cË "
~1.0E.2 -d
ïii ~N -C -
1? 1.0E.1 -,u =Q) -
ci

1.0E.O 1!

1.0E-2

1.0E.2
''''I

1.0E.3 1.0E.4 1.0E.5

Anzahl Gitter-Elemente

';''1

1.0E.6

Abb.10.1: Rechenzeit als Funktion der Anzahl der Gitterelemente

Kurz vor Ende der Projektlaufzeit wurde von der Gruppe von Professor Wittum in Stuttgart

ein weiterer Rechenzeitvergleich mit einer aktuelleren Version von d3f durchgeführt, der

deutlich kürzere Rechenzeiten von d3f ergab.
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10.2 Leistungsfähigkeit von d3f

Zum Ende der Entwicklungszeit wurde eine Testrechnung durchgeführt, um zu demon-

strieren, daß d3f in der Lage ist, effizient mit großen Anzahlen von Unbekannten umzu-

gehen. Dazu wurde das zweidimensionale Testbeispiel aus Unterkapitel 8.1 in die dritte

Dimension erweitert (siehe Abb. 10.2). Anstelle der stochastischen Permeabiltätsvertei-

Abb.10.2: Dreidimensionales Modellgebiet

entstanden durch Expandierung des in Abb. 8.1 dargestellten zweidimen-

sionalen Testgebietes in die dritte Dimension

lungen wurden im 3D-Fall konstante Mittelwerte benutzt. Dieses Modell, das der Gorle-

bener Rinne nachempfunden ist, wurde mit ca. 2,8 Milionen Unbekannten (Druck und

Konzentration) auf einem massiv parallelen Rechner Cray-T3E mit 256 Prozessoren bis

zur Stationarität berechnet. Dazu wurden knapp zehn CPU-Stunden benötigt. Damit wur-

de der Nachweis erbracht, daß d3f die geforderten Leistungen erbringt. An diesem Bei-

spiel wird außerdem deutlich, daß durch diese Neuentwicklung nicht mehr die Software,

sondern die Hardware durch den Kernspeicher die Grenzen für die Größe von Modellen

setz.

In der Abb. 10.3 sind die Strömungsgeschwindigkeiten in drei Ebenen des Modellgebie-

tes in SchlierendarsteIlung zu sehen. Die im oberen Bildteil dargestellte Ebene ist die ver-

tikale Mittelebene des Modellgebietes, während die beiden anderen orthogonal auf die-

ser stehen. Bemerkenswert an diesen beiden vertikalen Querebenen ist, daß bereits in

diesem bezüglich der dritten Dimension sehr homogenen Modellgebiet Rotationswalzen

- 196-



auftreten. Dieses zeigt im Nachhinein die Richtigkeit der Entscheidung, das Rechenpro-

gramm d3f für die ModelIierung dreidimensionaler Dichteströmungen entwickeln zu las-

sen.

A
k' ",-ii,:! '11. 'iii,1",;." :11,/ I. Jrt. 1:: .ce.'.. 'J.' I. 'J~'i\\. '. .'".i",~ ,. ,
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Abb.10.3: Schlierendarsteilung der Geschwindigkeiten

in Längsrichtung (oben) und in Querrichtung (unten).

Die Lage der beiden orthogonalen Schnitte ist oben angezeigt.

- 197 -



11 Zusammenfassung und Ausblick

In den vergangenen Jahren konnte in ModelIierungen der Einfluß der Versalzung auf

Grundwasserströmungen nicht berücksichtigt werden. Die Gründe hierfür sind einerseits

numerische Probleme bei Rechnungen mit vorhandenen Programmen und andererseits

beschränkte Rechnerkapazitäten bei großen Modellgebieten mit komplexer geologischer

Struktur. Lediglich in zweidimensionalen Modellen konnten Dichteströmungen behandelt

werden. So wurden bis zum heutigen Zeitpunkt alle genehmigungsrelevanten Strö-

mungsmodellierungen für Süßwasser durchgeführt, die allenfalls durch zweidimensiona-

le Salzwassermodelle ergänzt wurden.

Da von einer Weiterentwicklung bereits vorhandener Programme generell keine ausrei-

chende Beschleunigung der Rechenleistung, wie sie für große und komplexe Modellge-

biete notwendig ist, erwartet werden konnten, sollte ein neues Rechenprogramm entwi-

kkelt werden. Die benötigte Beschleunigung konnte nur unter Nutzung moderner nume-

rischer Verfahren, die die heute gegebenen Hardwaremöglichkeiten voll ausschöpfen,

erreicht werden.

11.1 Der Entwicklungsstand von d3f

Das Projekt wurde von mehreren unabhängigen Arbeitsgruppen an verschiedenen

Standorten bearbeitet, die die einzelnen Teile des Programmpakets in Eigenverantwor-

tung entwickelten. Zur erfolgreichen Durchführung des Projektes war eine enge Koope-

ration zwischen den Arbeitsgruppen notwendig. Die Projektkoordination umfaßte dabei

vor allem technische und terminliche Absprachen. Die wichtigsten Ergebnisse der einzel-

nen Arbeitsgruppen werden im folgenden zusammengefaßt.

Aufbauend auf den Erfahrungen zur Lösung einer skalaren zweidimensionalen Konvek-

tions-Diffusionsgleichung wurde ein robustes Mehrgitterverfahren zur Lösung der Glei-

chungen der dichtegetriebenen Grundwasserströmung entwickelt. Durch die Benutzung

der Software Toolbox UG (Unstrukturierte Gitter) erlaubte die modulare Struktur des Si-

mulators die Kombination einzelner Untermodule zu komplexen Algorithmen.
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Es wurden Generatoren zur Erzeugung von Gittern aus Tetraedern, Prismen und Pyra-

miden bzw. aus Dreiecken entwickelt. Hierdurch wird es möglich, auch komplexe aniso-

trope Gitter mit relativ geringer Knotenanzahl zu generieren. Die Diskretisierung der bei-

den nichtlinear gekoppelten Gleichungen wurde mit Hilfe der Methode der finiten Volu-

men für unstrukturierte Gitter durchgeführt. Dabei wird die lokale Massenerhaltung durch

Einbeziehung aller implementierten Randbedingungen und der Quell- und Senkenterme

gewährleistet. Zur Steuerung der räumlichen und zeitlichen Adaptivität wurden Fehlerin-

dikatoren entwickelt, auf deren Grundlage ein effizienter Algorithmus zur Steuerung der

Gitter- und Zeitschrittweitenlänge aufgebaut wurde.

Dichtegetriebene Grundwasserströmungen werden durch zwei nichtlineare, gekoppelte,

zeitabhängige Differentialgleichungen beschrieben. Die zeitabhängigen Gleichungen

werden mit einem voll impliziten Zeitintegrationsverfahren gelöst. Dabei wurde neben der

entwickelten Zeitschritteitenkontrolle eine konvergenzabhängige Strategie zur Steue-

rung der Zeitschritteiten entwickelt. Die nichtlinearen Gleichungen werden mit Hilfe ei-

nes optimierten Newton-Verfahrens voll gekoppelt gelöst. Das dabei entstehende lineare

Gleichungssystem wird mit Hilfe des BiCGStab-Verfahrens mit einem linearen Mehrgit-

terverfahren als Vorkonditionierer gelöst. Zur Lösung der Grobgittermatrizen finden zwei

Strategien Anwendung, und zwar ein exakter Löser mit Bandbreitenoptimierung und ein

algebraisches Mehrgitterverfahren.

Für den Fall konvektionsdominanter Strömungen wurde das Aligned-Finite-Volumen-Ver-

fahren entwickelt. Hierbei handelt es sich um ein modifiziertes Finite-Volumen-Verfahren,

bei dem die Kontrollvolumina der Elemente optimal an der Konvektion ausgerichtet wer-

den. Es wurde für Dreiecks- und Tetraederelemente implementiert.

Die Parallelisierung von d3f basiert auf einem nachrichtengekoppelten ModelL. Für den

Nachrichtenaustausch zwischen den Prozessoren wurde die maschinenunabhängige

Schnittstelle PPIF (parallel processing interface) implementiert. Diese setzt auf einem

SPMD-Programmiermodell (single program over multiple data stream) auf, das sich be-

sonders gut für numerische Anwendungen eignet. Die parallele, dynamische Verwaltung

der Datenstruktur wurde den Erfordernissen angepaßt und daraufhin überarbeitet. Für

die Datenaufteilung des Mehrgitters auf die verschiedenen Prozessoren wurde ein spe-

zielles elementbasiertes Überlappungskonzept erarbeitet.

- 200-



Die Aufgabe der Lastmigration übernimmt das Programmiermodell DDD (Dynamic Dis-

tributed Data), das die Funktionaliät des Verteilens von Datenobjekten zwischen den lo-

kalen Speichern der Parallelrechner bietet. Das 000 minimiert außerdem den Daten-

transfer zwischen den Prozessoren und die Anzahl der Nachrichtenübertragungen, um

eine bestmögliche Effzienz des Gesamtverfahrens zu erhalten. Die Mehrgitterstruktur

des d3f mußte an das Schema der verteilten Graphen, dem das 000 zugrunde liegt, an-

gepaßt werden.

Es wurde eine Verfeinerungsstrategie auf der Basis eines allgemeinen Element-Kon-

zepts für zwei und drei Raumdimensionen realisiert. Die Verwaltung der unstrukturierten,

lokal verfeinerten Mehrgitterhierarchie für zwei- und dreidimensionale Gitter wurde über-

arbeitet. Die Realisierung einer beliebigen Elementverteilung auf die Prozessoren wurde

als Vorarbeit zum lokalen, parallelen Verfeinern ermöglicht.

Um eine effziente Handhabbarkeit des Simulationsprogramms zu gewährleisten, wurden

den verschiedenen AufgabensteIlungen angemessene graphische Benutzeroberfächen

entwickelt. Von diesen graphischen Oberfächen aus können sowohl serielle als auch

parallele Anwendungen sowie das Prä- und Postprocessing gestartet werden.

Für die Eingabe der Modelldaten wurde ein interaktiver, graphischer Präprozessor ent-

wickelt, mit dem alle für eine Simulation benötigten Daten erzeugt bzw. editiert werden

können. Schwerpunkt dieser Arbeiten war die Erstellung eines Geometriemodells. dabei

wird im zweidimensionalen von digitalisierten Querschnitten und im dreidimensionalen

von digitalisierten Tiefenlinienplänen ausgegangen, die mit Hilfe verschiedener Werkzeu-

ge verschnitten werden können. Um eine interaktive Handhabung zu ermöglichen, wurde

der Präprozessor innerhalb der graphischen Programmierumgebung GRAPE (GRAphi-

cal Programming Environment) erstellt.

Für den Post prozessor wurde ein ebenfalls auf GRAPE aufbauendes hierarchisches Vi-

sualisierungskonzept realisiert. Da die Datenmengen, die bei der ModelIierung von gro-

ßen Gebieten zur Visualisierung anfallen können, unter Umständen enorm groß sind,

wurde eine adaptive Darstellung auch nicht-adaptiv berechneter Daten erforderlich.

Durch diese effziente Aufbereitung der Datenbasis können selbst sehr große Datensätze

in Echtzeit dargestellt werden. Neben den üblichen Möglichkeiten zur Darstellung von
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Isolinien und -flächen, Geometrien, Geschwindigkeiten etc. stehen auch Particle-

Tracking- Verfahren zur Verfügung. Zusätzlich gibt es die Möglichkeit, Animationen zu er-

stellen.

11.2 Verifizierun9 von d3f

Nach einer Überprüfung der Formulierung der Gleichungen, der Konsistenz von Rand-

und Anfangsbedingungen und einer Untersuchung des Dispersionstensors wurden drei

Wege zur Verifizierung des neuen Modellcodes d3f beschritten:

Zunächst wurden die in der Literatur verwendeten Benchmarks auf ihre Verwend-

barkeit untersucht. Dabei wurde festgestellt, daß sie entweder insensitiv sind (Hen-

ry Problem), keine exakte - bzw. analytische - Lösung besitzen (Hydrocoin Level 1,

Case 5), oder keine eindeutige Lösung besitzen und als Experiment zu ungenau

dokumentiert sind (Eider Problem).

Für ein zweidimensionales stationäres Problem konnte eine exakte Lösung kon-

struiert werden. Allerdings ist sie wieder durch die Stationarität und die geringere

Dimensionalität in ihrer Testmöglichkeit eingeschränkt.

Da Bedarf nach objektiven Tests, insbesondere nach instationären Testfällen in drei

Dimensionen, bestand, wurden sehr sorgfältig kontrollierte Laborversuche durch-

geführt. Diese wurden mit d3f nachgerechnet.

Bei den durchgeführten Verifizierungsrechnungen zeigte sich, daß d3f in der Lage ist, die

gestellten Aufgaben zu lösen. Beim Henry-Problem stimmen der analytische und nume-

rische Lösung sehr gut überein. Die Lösung tür das Problem Hydrocoin, Level 1, Case 5

entspricht denjenigen aus der Literatur. Die Vergleichbarkeit hängt jedoch sehr stark von

der verwendeten Gitterfeinheit ab. Anhand des Eider Problems wurden Untersuchungen

zur Stabilität und Eindeutigkeit der Lösung durchgeführt. Leider sind die publizierten Er-

gebnisse auf Grund der kurzen Modellzeiten zu einem Vergleich mit d3f-Ergebnissen

nicht geeignet. Hierfür werden Modellzeiten von mehr als 200 Jahren benötigt. Außerdem

konnte eine Inkonsistenz, die in der Beschreibung der Randbedingung existierte, unter-

sucht und beseitigt werden.
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Der Vergleich einer vorgegebenen exakten Lösung und der dazugehörigen numerischen

Lösung ergab, daß der maximale Fehler beim Druck bei 0,05 %0 und bei der Konzentra-

tion unter 1 %0 liegt. Dieser Test beschränkt sich leider auf zweidimensionale, stationäre

Problemstellungen.

Das wichtigste Experiment für die Überprüfung des numerischen Modells ist das Salt-

pool-Experiment in den beiden Versionen mit geringer und hoher Dichte der Salzschicht.

Bei der Simulation mit d3f treten Abweichungen zu den experimentellen Ergebnissen auf.

Gründe für die Abweichungen sind wahrscheinlich die Approximationseigenschaften der

verwendeten Elemente und die zeitliche Diskretisierung. Unter Umständen müßte die

Knotenzahl noch gesteigert werden. In einigen Fällen treten noch Konvergenzprobleme

auf, insbesondere wenn der Dispersionstensor eine im Vergleich zur horizontalen gerin-

gere vertikale Querdispersivität enthält. Auch scheint nicht vollständig sichergestellt, daß

die Rechnung noch stabil abläuft, wenn bei adaptiver Gitteranpassung eine zu große An-

zahl von Knoten erzeugt wird, für die der zur Verfügung stehende Rechenspeicher nicht

ausreichend ist. Vergleichsrechnungen mit anderen Rechencodes zeigen, daß keines

der Programme in der Lage ist, die Meßdaten in allen Dichtebereichen zu reproduzieren.

Dieses gelingt mit d3f im Bereich hoher Dichten am besten.

Der Testfall "Fingering" bereitet allen Programmen Schwierigkeiten. Mit d3f kann die Ent-

wicklung von Instabilitäten prinzipiell nachvollzogen werden. Die Rechnung mit d3ffingert

aber zu stark. Aus den Rechnungen wird ersichtlich, daß numerische Effekte wie nume-

rische Dispersion durch große Gitterweiten oder Upwind-Verfahren zu einer Dämpfung

der physikalischen Instabilität führen können. Daher ist die Verwendung von Standard-

Galerkin-Verfahren empfehlenswert, um eine adäquate Entwicklung von Finger-Instabili-

täten zu erlauben. Hier kann allerdings im Falle numerischer Oszillationen eine uner-

wünscht starke Anfachung der Instabiltäten erfolgen. Die Rechnungen sollten auf jeden

Fall mit den physikalisch relevanten Anfangsstörungen durchgeführt werden, anstatt sich

nur auf die durch numerische Fehler bedingte Anfachung des Fingering zu verlassen.
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11.3 Feldanwendungen

Diese Tests sollten im Grunde nur zeigen, daß realistischere Geometrien behandelt wer-

den können und daß Optionen wie Punkt- und Unienbrunnen sowie die Anisotropie der

Permeabilität funktionieren. Dieses war prinzipiell auch möglich, aber es konnten im Fall

der Insel Weizhou weder eine hohe Gitterverfeinerung eingestell noch die adaptive Git-

tersteuerung eingesetzt werden, da dann keine Konvergenz erreicht wurde. Dieselben

Beobachtungen wurden auch bei dem Fall Palla Road gemacht. Auch der Versuch, einen

Dispersionstensor im anisotropen Medium zu verwenden, führte zu Konvergenzproble-

men. Die Erfahrungen in der Testphase zeigen, daß nicht nur objektiv die Eigenschaften

des Programms, sondern auch die Beherrschung des Programms durch den Nutzer ge-

testet werden: Die Problematik der Dichteströmungen ist kompliziert, und es gibt viele

Einstell- und Wahlmöglichkeiten für den Nutzer, die über die Konvergenz mitentscheiden.

Schon allein die besten Einstellungen zu finden, mit denen eine gute Konvergenz erreicht

wird, erfordert manchmal viel Zeit. Eigentlich konnte die Gitterkonvergenz bei den Test-

fällen nie gesichert erreicht werden. Diese ist heutzutage mit seriellen Rechnern im Grun-

de nur mit der adaptiven Gitteranpassung von d3f erreichbar, wenn der Einsatz von klei-

nen Gitterelementen auf die Bereiche mit großem geschätzten Fehler konzentriert wer-

den kann. Hier zeigt sich die Wichtigkeit der Neuentwicklung d3f besonders deutlich, da

sie als einzige im Prinzip mit dem Rechenergebnis den Nachweis der Genauigkeit zu-

sammen liefern kann. Bis zum fehlerfreien Funktionieren ist noch einiger Aufwand an

Tests und Korrekturen im Programm notwendig. Die Investition in diese Arbeiten ist sehr

lohnend, da nur so eine neuer Standard in der Qualität numerischer Strömungsberech-

nungen erreicht werden kann.

11.4 Vorteile von d3f gegenüber anderen Dichteströmungsprogrammen

Die mit Dichteströmungsprogrammen erzeugten Ergebnisse mögen noch so beeindruk-

kend aussehen, aber wenn es keine objektive Möglichkeit zur Einschätzung ihrer Genau-

igkeit gibt, sind sie von zweifelhaftem Wert. Zu Beginn der Entwicklung von d3f stand die

Anforderung einer maximalen Anzahl von Knoten (10 Milionen) im Vordergrund, mit de-

nen gerechnet werden sollte. Die praktische Erfahrung zeigt jedoch, daß die Nutzungs-

strategie anders sein sollte: Das Programm wird in der Praxis immer zuerst mit relativ
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wenig Knoten (10 000 - 100 000) verwendet werden. Dieses kann für viele AufgabensteI-

lungen, insbesondere bei adaptiver Diskretisierung, bereits völlig ausreichen. In der Re-

gel wird man immer mit geringer Knotenzahl beginnen, um erste Abschätzungen zu ma-

chen, die Zeit- und Ortsdiskretisierungsstrategie zu optimieren und gute Einstellungen

für die numerischen Steuerparameter zu finden. Das bedeutet aber, daß d3f bei Verwen-

dung von wenigen Knoten genauso bequem handhabbar sein sollte wie andere kommer-

zielle Codes. Danach kann dann das neue Programm seine Vorteile bei hohen Knoten-

zahlen ausspielen, um auch die Gitterkonvergenz nachzuweisen. Diese "Knotenreserve"

von 1 bis 10 Millionen Knoten wird in vielen Fällen erforderlich sein, um diesen Nachweis

führen zu können. Die Knotenreserven können strategisch günstig eingesetzt werden

durch die adaptive Verfeinerung. Außer d3f kann dieses kein anderes Programm leisten.

Allerdings sollte neben der Überprüfung der Gitterkonvergenz der Rechnungen mit einem

Modell erst dessen prinzipielle Richtigkeit, etwa durch den Vergleich mit Messungen, ge-

sichert werden. Selbst dieses setzt aber auch schon Rechnungen mit großen Knoten-

zahlen voraus. An dieser Stelle muß noch erwähnt werden, daß eine stochastische Un-

tergrundstruktur erzeugt und auf das Gitter von d3f aufgebracht werden kann. 2D-Berech-

nungen der Salzströmungsphänomene wie Fingering und Walzen zeigten, daß die

Heterogenität mit den von homogenen Medien bekannten Phänomenen interagiert. Ins-

besondere können Walzen durch Heterogenität zerstört werden.

11.5 Wünschenswerte Weiterentwicklungen von d3f

Die Entwicklung von d3f kann noch nicht als abgeschlossen angesehen werden. Da d3f

noch ein sehr junges Programm ist, kann nicht verwundern, daß es noch nicht über eine

Infrastruktur wie ältere Programme verfügt. Aus dem gleichen Grund muß auch noch

immer mit kleineren Fehlern und Unzulänglichkeiten im Programm gerechnet werden,

die sich erst bei einer genügend großen Anzahl von Anwendungsfällen zeigen werden.

Da die Handhabbarkeit von d3f derzeit noch nicht vergleichbar ist mit der von kommerzi-

ellen Programmen, muß in der Folgezeit die entsprechende Weiterentwicklung mit Prio-

rität fortgeführt werden. Dazu gehören unter anderem:

eine Vereinfachung der Problemeingabe,

- 205-



die Schaffung bzw. Vervollkommnung von Möglichkeiten, nicht nur graphische In-

formation, sondern auch numerische Ergebnisdaten aus dem Programm zu bezie-

hen für:

. räumliche und zeitliche Massenbilanzen über beliebige Flächen

. Durchbruchskurven an beliebigen Punkten

Daneben gibt es eine Vielzahl von Erweiterungen für d3f, die die Anwendungsmöglich-

keiten wesentlich erweitern können. Bei der Konzeption und der Zusammenstellung der

Anforderungen an eine Neuentwicklung lag das Schwergewicht auf der Anwendung eff-

zienter Algorithmen und moderner Rechnerarchitekturen. Zu deren Gunsten wurden da-

mals verschieden Fähigkeiten, die von einem fortgeschrittenen Programm zur Modelle-

rung von Dichteströmungen erwartet werden können, nicht gefordert. Um d3f einem brei-

teren Anwendungsbereich zuführen zu können, wären folgende sinnvolle Erweiterungen

denkbar:

die Berücksichtigung der Wasserspeicherung durch Kompressibilität

freie Gru ndwasseroberfäche

Zur Modellerung von Salzwasserintrusionsproblemen in Küstengebieten ist die

letzte Option unverzichtbar.

Erweiterung auf Wärmetransport (Wärmeleitung der Gesteinsmatrix)

simultaner Wärme- und Salztransport

Transportprogramm mit Rückhaltemechanismen

11.6 Resümee

Mit der Fertigstellung des Programmpakets d3f ist es nunmehr möglich, Berechnungen

von Grundwasserströmungen mit variabler Dichte für große, dreidimensionale und hydro-

geologisch komplexe Modellgebiete durchzuführen. Die Entwicklung eines effzienten,

parallelen Lösers ermöglicht es, die dabei entstehenden großen Gleichungssysteme in-

nerhalb praktikabler Rechenzeiten zu lösen. Hierdurch wird es möglich, die den bisheri-

gen Rechnungen für Langzeitsicherheitsanalysen anhaftenden Überkonservativitäten

und Unsicherheiten abzubauen. Darüber hinaus ist die Integration moderner, leistungs-

fähiger numerischer Verfahren in ein komplexes Programmsystem unter Verwendung so-
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wohl serieller als auch paralleler Rechnerarchitekturen gelungen. Somit wurden Fort-

schritte auf den Gebieten Langzeitsicherheitsanalyse, Numerik und Softwareengineering

gemacht.
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13 Notation

Generell wird folgende Schreibweise benutzt:

Variable p, cVektoren g, 11
Tensoren 0, T 0
Dateinamen, Computerbefehle /horne fb / d3 f

Buttons von graphischen Oberflächen Exit

Die einzelnen Größen werden durchgängig folgendermaßen abgekürzt:

Symbol Bezeichnung Einheit

p Druck Pa

c Konzentration, Massenbruch

p Dichte kg m-3

qi effektive Porosität

Zeit s

Gravitationsvektor -2g m s

k Permeabilitätstensor m2

¡. dynamische Viskosität kg m-1 S-1

s Quellen und Senken für Fluidmasse (Gesamtmasse) kg m-3s

Sc Quellen und Senken für Salzmasse kg m-3s

D Dispersionstensor 2 -1m s
Dm molekulare Diffusionskonstante 2 -1m s
Dmo freie Diffusivität

2 -1m s
Ta Tortuositätstensor

e Temperatur °C

Für die Angabe aller Größen werden das MKS-System und die daraus abgeleiteten

Benennungen verwendet. Temperaturen werden in °C und Winkel in ° angegeben. Im

folgenden werden noch die für mathematische Beschreibungen benötigten Symbole

definiert.
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Symbol Erklärung

nach außen gerichteter Normalenvektor

symmetrischer Einheitstensor

n-dimensionaler Vektorraum über den reelen Zahlen

Einheit

II

Rn, Rn

Von besondere Bedeutung ist die Angabe der Konzentration. Sie wird als relativer Mas-

senbruch des Salzes angegeben:

Cabs
Crel

Cabs, max

Hierbei ist cabs der absolute Massenbruch

Cabs
I1Sa1z

I1Sa1z + I1H20

während cabs,max den Maximalwert des Massenbruchs in dem speziellen Problem dar-

stellt. Dabei ist darauf zu achten, daß die Konzentration immer bezüglich dieses Maxi-

malwertes angegeben wird. Der Maximalwert der Dichte entspricht dabei immer dieser

Maximalkonzentration bei der Referenztemperatur. Dabei wird die Temperaturabhängig-

keit der Löslichkeitsgrenze vernachlässigt. Im folgenden wird anstelle von crel nur noch

C benutzt.
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Tabelle 14.1: Projektveranstaltungen

Veranstaltung Datum I 
Ort I VeranstalterI
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ling Density Driven Flow in 30. März 95 Heidelberg AG Kinzelbach
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ICA Stuttgartminar: "Modelling and 12./13. Oktober 95 Stuttgart
Prof. WittumComputation in Environ-

mental Sciences"
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3. Statusgespräch 25./26. März 96 Stuttgart AG Wittum
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6. Statusgespräch 1./2. Oktober 97 Hannover I AG Zielke
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Abschlußgespräch 25. Juni 98 Stuttgart I GRS
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