


Abb. 9.4



ten bestimmt und innerhalb des Preprocessing durch ein Oberflachengitter beschrieben
werden. Dann sind sie mit jeweils einem Satz von hydrogeologischen Parametern zu be-
legen. Auch Anfangs- und Randbedingungen kénnen innerhalb von Subdomains auf be-

stimmte Weise raumlich verdnderlich sein.

Da nicht eine zeitliche Entwicklung, sondern die Berechnung des stationéren Zustandes
erwlnscht war, wurde keine reale Anfangsbedingung fir die Salzkonzentration bendtigt.
Die Anfangsbedingung wurde als fl&chig nach unten zunehmend angesetzt und tiber die
Vorgabe eines diskreten Konzentrationsfeldes realisiert.

91.3 Simulation und Ergebnisse

Das bei d°f 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-
fuhrt. Die Permeabilitat war anisotrop, namlich in vertikaler Richtung reduziert im Ver-
gleich zu den jeweiligen horizontalen Permeabilitdten. Das eindringende Meerwasser
hatte eine Dichte von 1 023,2 kg m™3 und besaR die Maximalkonzentration ¢ = 3.5%, wo-

hingegen die Grundwasserneubildung mit ¢ = 0 eine Dichte von 998,2 kg m™ aufwies.

Abb. 9.5: Stationare Konzentrationsverteilung im Vertikalschnitt
von Nordwesten nach Siidosten nach Modellrechnungen mit d’f (in der

Darstellung ist die z-Richtung finffach Gberhdht).
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Es wurde eine linearer Zusammenhang zwischen Dichte und Konzentration benutzt, die
Viskositét verénderte sich mit der Konzentration nach der ais “real” bezeichneten Funk-
tion (siehe Unterkapitel 4.5.1 und 4.5.2). Ein kleiner See auf der Oberflache der Insel wur-
de anstelle der im Modell von [ 102 ] verwendeten festen Druckhéhe als Randbedingung
mit festem SiRwasserzuflul angesetzt. Dadurch sollte in der Rechnung mit Grundwas-

serentnahme ein unrealistischer Zufluf} ins Gebiet vermieden werden.

Fur die Rechnungen wurden das “Partial-Upwind”-Verfahren und die "explizite" Dispersi-
on benutzt. Da zunéachst nicht die zeitliche Entwicklung, sondern der stationére Zustand
gesucht war, wurde eine plausible Konzentrationsverteilung als Anfangsbedingung be-
nutzt. Sie wurde Uber die Vorgabe eines diskreten Konzentrationsfeldes realisiert. Dann
wurde gerechnet, bis sich ein stationdrer Zustand eingestellt hatte, was nach etwa 200
Jahre simulierter Zeit geschah. Hiervon ausgehend wurden anschlieBend Rechnungen

mit punktférmigen Entnahmebrunnen durchgeflhrt.

Die Rechnungen mit a3 ergaben die stationare Losung der Salzkonzentrationsverteilung
der Meerwasserintrusion, wie sie in Abbildung 9.5 dargestelit ist: Unterhalb der Insel exi-
stiert eine SliRwasserlinse, die in einer breiten Vermischungszone in salziges Wasser

ubergeht.

Abb. 9.6: Konzentration 20 Jahre nach Beginn der Grundwasserentnahme
in einem einzelnen Brunnen Vertikalschnitt nach Modellrechnungen mit

d3f, in vertikaler Richtung flinffach (berhéht dargestelit.
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Ausgehend vom berechneten stationéren 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
7000m3d” jeweils gleichmaRig auf die Brunnen aufgeteilt. Die zwei bzw. vier Brunnen
wurden auf den Ecken eines Quadrats mit Kantenlange 1 000 m zentral um den Standort
des Einzelbrunnens positioniert. In Abbildung 9.6 ist zu sehen, wie ein Upconing der
Sufy/Salzwassergrenzschicht unterhalb des Einzelbrunnen stattfindet. Das Upconing in

der Variante mit mehreren Brunnen ist dagegen weit weniger ausgepragt.

Der Vergleich der Durchbruchskurven in den Entnahmebrunnen (siehe Abbildung 9.7)
zeigt, dal bei Entnahme in einem Einzelbrunnen der Anstieg der Salzkonzentration im

entnommenen Wasser weit starker ausgepragt ist als in der Variante mit mehreren Brun-

(Mittlere) Durchbruchskurve

bei einem Entnahmebrunnen

@ bei zwei Entnahmebrunnen

bei vier Entnanmebrunnen M
0.10 i

g L
5
N A
N Lo
N J i
0.05 ﬁ /
0.00
0.00 5.00 10.00 15.00 20.0(
Zeit t[a]
Abb. 9.7: Durchbruchskurven in den Entnahmebrunnen

nach Modelirechnungen mit d>f. Bei der Entnahme aus zwei bzw. vier

Brunnen ist die mittiere Konzentration dargestellt.
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nen. Bei Verwendung von vier statt zwei Brunnen erfolgt ein weiterer Riickgang in der
Salzkonzentration der Durchbruchskurven, aber der Unterschied failt geringer aus. Somit
wird klar, daf3 durch Erhéhung der Anzahl von Entnahmebrunnen die Qualitat des ent-
nommenen Wassers wesentlich verbessert werden kann, auch wenn dieselbe Menge an
Wasser geférdert wird. Dies setzt natlirlich voraus, daR die Gesamtentnahme deutlich
kleiner als die Grundwasserneubildung ist. Das Verhaltnis im betrachteten Fali lag bei

etwa 1: 3.

9.2 Palla Road Aquifer (Botswana) mit seitlicher Salzwasserintrusion

Salzeintrag in einen Aquifer kann nicht nur an der Kiiste oder durch Kontakt zu einem
Salzstock erfoigen, 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 groRen Wassermengen aus dem Aquifer, da sie zu
einem erhéhten Salzeintrag und damit zur Beeintrachtigung der Grundwasserqualit&t

fihren kann.

9.21 Beschreibung des Palla Road Aquifers

Dieser Aquifer befindet sich im semiariden, siidGstlichen Botswana. Das Untersuchungs-
gebiet erstreckt sich etwa tber eine Ladnge von 50 km und eine Breite von 20 km. Der
Aquifer besteht aus einem geklifteten Sandstein von etwa 80 bis 100 m Machtigkeit und
Durchlassigkeiten im Bereich von 5.107"2 bis 5-10™*® m?. Im unteren Teil des Aquifers ist
die Permeabilitdt durch Vorhandensein undurchidssigerer Einlagerungen reduziert, wes-
halb der Aquifer vereinfacht als aus zwei ibereinanderliegenden Schichten bestehend
angenommen wurde. Die Aquiferbasis wird von einer Schicht aus Tonstein gebildet. Der
Aquifer wird zum groRten Teil durch eine Basaltschicht von etwa 100 m Méchtigkeit {iber-
deckt. Gespeist wird der Aquifer im Untersuchungsgebiet von einem Zustrom im Westen,
Norden und Sudosten. Insbesondere das Gebiet nérdlich des jetzigen Brunnenfeldes
sorgt flr einen Zustrom von Wasser guter Qualitit, da dort keine iberdeckende Basalt-
schicht vorliegt und eine vergleichsweise hohe Infiltration in den Aquifer stattfindet (siehe

auch Abbildung 9.8). Im Osten strdmt das Grundwasser an einem Ubergang in eine an-
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dere geologische Formation aus dem Gebiet aus. in der bestehenden Studie [ 146 ] iiber
das Modellgebiet wurde ein zweidimensionales, horizontales Modell des Aquifers im Un-
tersuchungsgebiet erstellt. In diesem Modell wurde die stationére Strémung (fir die Zeit
vor den Grundwasserentnahmen) unter Berticksichtigung des Transports von Salz be-
rechnet und dann der Ubergang der letzten Jahre zum Verhalten mit Grundwasserent-

nahmen simuliert. Allerdings wurden Dichteeffekte hierbei nicht beriicksichtigt.

9.2.2 Vorgehen zur Simulation des Palla Road Aquifers mit R

Da das Gesamtgebiet sehr grof} ist, wurde nur der zentrale Teil des Gebietes fir die 3D-
Simulation mit d°f berucksichtigt. Dazu wurde aus dem Grundwasserhdhenlinienbild des
zweidimensionalen Modells (wahrend der Grundwasserentnahmen) ein Gebiet extra-
hiert. das die Brunnen einschlief’t, das Randstiick mit dem Salzeintrag in den Aquifer ent-
halt und als Rénder ansonsten Grundwassergleichen des Modells oder undurchlassige
Réander besitzt (sieche Abbildung 9.8).

Das so gewahlite Gebiet ist geeignet, die Konzentrationsverteilung durch die Salzwasser-
intrusion mit und ohne Grundwasserentnahmen zu beschreiben. Die Rander auf den

Grundwassergleichen des zweidimensionalen Modells werden als entsprechende Dirich-

5000 10000 15000 20000 25000 30000 35000 40000 45000 50000 55000

Abb. 9.8: Lage des Modellgebiets fiir das 3D-Modell
(grine Linie) innerhalb des 2D-Modells (mit Entnahmen)
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let-Rander fur den Druck implementiert. Durch die Grundwasserentnahmen andert sich
das Strémungs- und Grundwasserhdhenlinienbild, somit auch in gewissem Mafe der
Verlauf der im 3D-Modell als fest angenommenen Druck-Dirichlet-Rander. Aus den Rech-
nungen mit dem zweidimensionalen Modell ging aber hervor, dal die Veradnderungen
auch auf den hier gewahlten Randern gering sind. Zur Geometriebeschreibung wurden
zundchst - ausgehend von Bohrlochdaten - Profilquerschnitte des Aquifers in Nord-Siid
und West-Ost Richtung erstelit. 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 d°f (Datei geome try) umsetzen zu kdnnen,
wurde auf eine Konstruktion von Tiefenlinien verzichtet. Stattdessen wurden die Oberfla-
chen von Hand in Dreiecke eingeteilt und anhand derer die geome t ry-Datei mit insge-
samt vier Gebietsuntereinheiten (Subdomains) generiert. Dieses Vorgehen kann unter
Umstanden auch mittels kommerzieller Programme (z.B. ProEngineer) automatisiert

werden, falls entsprechende Schnittstellen geschaffen werden.

Abb. 9.9: d°-Gitter zur Ansicht der Modellgeometrie

von oben aus siidlicher Richtung (80fach {iberhéht)

Die hydrogeologischen Parameter wurden aus dem zweidimensionalen, geeichten Mo-
dell ibernommen und durch gemessene Werte erganzt (siehe Tabelle 9.2). Der Aquifer
wurde in insgesamt vier Untereinheiten eingeteilt, wobei im wesentlichen nur die Perme-
abilitat variierte. Diese ist anisotrop. Sie ist in vertikaler Richtung gegeniiber 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 Symbol Zone MM1 | Zone MM2 | Zone TM1 | Zone TM2

horizontale

Permeabilitit khorizontal[mz] 6,83-101% | 3,25.10"% 6,83.10"° 32510

‘F’,irrt:]‘:;ebimét Keertical [M21 | 1,37-10" 16,5010 1,37.10"5 | 6,5.10°"%
Porositst  ¢[-] 0,20 10,20 10,10 0,10
longitudinale

Dispersion Gm ] 600

transversale

Dispersion eep [T 60
Diffusions- Do [ m2 st 1 8,7-10'10

koeffizient

spersionslange von 80 m im Vergleich zur vertikalen Ausdehnung des Aquifers von etwa
80 m relativ groR, was eine starke dispersive Vermischung in der Vertikalen verursachen
kann.

Die den Aquifer bildende Sandsteinschicht ist reiativ stark nach Siden und etwas nach
Osten gekippt (siehe Abbildung 9.10, rechts). Der Salzwassereinstrom erfolgt im sudli-
chen Bereich und daher an einer tiefliegenden Stelle des Aquifers. Fiir diesen Salzeintrag
wurde angenommen, dal er seitlich im unteren Bereich des Aquifers erfoigt, da Bohr-
lochmessungen darauf hinweisen, da die Salzkonzentrationen im unteren Aquiferbe-
reich wesentlich gréf3er als im oberen Bereich sind. Die Konzentration des einstromen-
den Salzwassers wurde entsprechend dieser Messungen zu ¢, = 1,3% gewahlt. Die
Dichte ergibt sich dann (fUr eine reine NaCl-Lésung) zu p = 1,0075 g cm™. Die Zustrom-
rate an Salzwasser ist nicht bekannt und wurde im Modell in der Weise angepaldt, dal
die sich in stationdren Rechnungen einstellende Salzkonzentrationsverteilung mit der ge-
messenen Verteilung abgeglichen wurde. Dabei ergab sich auf einer Flache von
2,35~10+5 m? ein Wert von 5,93-10+4 m® a™!. Das sonst einstromende Wasser hat Kon-
zentrationen zwischen ¢ =0,04% und ¢ =0,07%. Der relative Dichteunterschied zwi-

3

schen diesen Werten betragt etwa 0,0087 g cm™, was etwa den Verhaltnissen von Ver-

such a des 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 stationdren Zustand in einen instationdren verwandelt. Im Modell
wurde diese Entnahme durch einen Brunnen im éstlichen Teil des Brunnenfeldes und ei-
nen Brunnen im westlichen Teil berlicksichtigt. Die Brunnen sind dabei (iber die ganze
Aquifertiefe verfiltert, weshalb sie im Modeil als entsprechende senkrechte Liniensenken
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 betragt
6,5~1O+5 mS a™ im westlichen Brunnenfeld und 9,2-10+5 m> a™! im dstlichen. Infoige der
relativ groRen Entnahme sinkt der Ausstrom aus dem Gebiet betrachtlich ab. Aus den
Zustromgebieten mul zudem eine groRere Wassermenge in den gespannten Aquifer
einstromen. Eine Entspeicherung infolge Kompressibilitat konnte in d3f nicht beriicksich-

tigt werden, ebensowenig eine Entspeicherung im Falle von freien Aquiferbereichen.
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Abb. 9.11: Grundwasserentnahme im Brunnenfeld

(gepunktete Linie) und Ausstrom aus dem Modellgebiet (durchgezogene
Linie)

9.2.3 Simulation und Ergebnisse

Es wurden sowohl eine Rechnung unter Berticksichtigung der Effekte durch die auftre-
tenden Dichteunterschiede als auch eine Rechnung unter Vernachiassigung dieser Ef-
fekte durchgeftihrt. Daraus ladt sich dann auch ersehen, ob sich die Dichtestréomung in
dem behandelten Fall auf die Entnahme auswirkt und ob generell ein dichteabhangiges
Modell zu verwenden ist. Zunachst wurde jeweils ein stationdrer 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 verénderte. Dieses war nach einigen
tausend Jahren simulierter Zeit erfiillt. Als Konsequenz aus dem negativen Einflul der
Upwind-Verfahren auf die Approximationsgenaugkeit der Lésung beim Saltpool-Problem
(siehe [ 117 1) wurde fiir den letzten Zeitraum kein Upwind-, sondern ein Galerkin-Verfah-

ren benutzt.
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Die stationédre 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 Stromung stark von dem von Norden einstrémenden Wasser niedriger

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

Ausgehend von der stationdren Situation wurde anschlieflend die Zeitentwicklung, be-
ginnend mit der Grundwasserentnahme, simuliert. Innerhalb der ersten Jahre dndert sich
die Konzentrationsverteilung kaum, aber Uiber langere Zeitrdume betrachtet, macht sich
die neue Strémungssituation auch in der Konzentrationsverteilung bemerkbar (siehe Ab-

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

Abb. 9.12:  Horizontalschnitt der Konzentrationsverteilung
in Héhe 845 m im Jahre 2 100 (oben) und entsprechendes Geschwindig-
keitsfeld (unten)
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Abb. 9.13:  Konzentrationsverteilung ohne Berlicksichtigung von Dichteeffekten
Horizontalschnitt in 845 m Hohe: Stationére Verteilung (oben) und im
Jahre 2100 (unten)

néren Zustandes notig 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 Stdosten einstrdmenden Wasser, das dann direkt nach Osten zum Ausstromrand des
Aquifers flief3t, wird aber zum anderen auch zu den Brunnen hingezogen, was beim &st-

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

Wie die Salzkonzentration in den Brunnen ansteigt, ist in Abbildung 9.14 dargestellt.
Wahrend im westlichen Brunnenfeld nur ein kurzes und schwaches Ansteigen zu bemer-
ken ist, steigt die Konzentration im dstlichen Brunnenfeld starker an, nimmt nach etwa
100 Jahren einen Maximalwert von ¢ = 0,044% an und fallt dann wieder ab. Fiir den Be-
trieb der Brunnen bedeutet dies, daf innerhalb dieses Szenarios die Salzkonzentration

in einem moderaten Bereich bleibt und somit die Qualitét des entnommenen Wassers
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nicht beeintréchtigt wird. Allerdings I&Rt sich auch daraus schlieRen, da generell in sol-
chen Situationen aus einer Beobachtung der Salzkonzentrationen {iber kurze Zeitrdume

Abb. 9.14:

noch nicht auf das langfristige Verhalten geschlossen werden kann.

Die Rechnungen ohne Dichteeinfluf zeigen ein fast identisches Verhalten im Vergleich

zu den Rechnungen mit Berlicksichtigung der Dichteunterschiede (siehe Abbildung

9.13): Die stationére 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 groRer als diejenige in
der Rechnung mit Beriicksichtigung von Dichteeffekten (siehe Abbildung 9.14).

In diesem Modell ist der EinfluR 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 stationdren Losung.

Dargestellt sind Horizontalschnitte mit einer z-Koordinate von 870 m,
860 m und 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 d°f (vergl. Unterkapitel 2.2) war es, die Simulation
der Grundwasserbewegung unter Berlcksichtigung der Salinitat fir groRe dreidimensio-
nale und hydrogeologisch komplexe Gebiete in praktikablen Rechenzeiten zu ermdgli-
chen. Um die Effizienz und Schnelligkeit nachzuweisen, wurden Rechenzeitvergleiche
mit einem konventionellen Rechenprogramm durchgefiihrt. Zusatzlich wurde zum Ende
der Projektlaufzeit an einem dreidimensionalen Modell die Leistungsfahigkeit von d%f de-

monstriert.

10.1 Rechenzeitvergleich zwischen d*f und Saltflow

Anhand von Rechnungen zum zweidimensionalen Henry Problem (siehe Unterkapitel
6.2) wurde im Oktober 1996 ein erster Vergleich der von @ bendtigten Rechenzeit mit
derjenigen von einem anderen konventionellen FE-Dichtestromungsprogramm (Salt-
£1ow) durchgefiihrt. Die Eigenschaften bzw. die verwendeten Einstellungen der beiden

Programme waren dabei:

Tabelle 10.1: Eigenschaften von saltflow und d3f

Saltflow df

Version 2.0 * Version vom 07.10.96
» Galerkin FE

= 3D (eine Elementschicht)

« 2D

+ expliziter Advektionsterm © ghneGlieradantcn

strukturiertes Gitter « ohne Zeitschrittsteuerung
vordefinierte Zeitschrittweiten
Compiler: f90 (f77),

optimiert (02)

+ Compiler: gcc,

optimiert (02)

Die Rechnungen wurden auf den folgenden zwei Workstations ausgefiihrt:

- DEC alpha 600 5/333, 256 MB Hauptspeicher, specfp95 13.2
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- SaGl Indigo2 R 10000, 256 MB Hauptspeicher, specfp95 13.8

Da die Rechenleistungen nicht ganz identisch sind, wurde in den wenigen Flien, die auf
der SGI-Workstation berechnet wurden, die Rechenzeit mittels Vergieichsrechnungen
auf die Rechenzeit der DEC-Workstation korrigiert. Die Anzahl der verwendeten Gitter-
elemente wurde fiir beide Programme gleichermaRen gesteigert, bis die Speichergrenze
der verwendeten Rechner erreicht war (siehe Tabelle 10.2).

Tabelle 10.2: Parameter der Rechnungen mit zunehmender Gitterverfeinerung

Gitter GréRe S;i’l“e“ta“' At[min]  Peclet-Zahl g:r‘]’{a"t'

Level 0 32 X 16 512 2,000 3,3 1,9
Level1 | 64x32 | 2048 1,000 17 19
Level 2 128 X 64 | 8192 0,500 08 19
Level 3 256X 128 = 32768 0,250 0,4 1,9
|Level4 | 512x256 131072 0,125 02 1,9

Das Henry Problem wurde ausgehend von einer Konzentrationsanfangsbedingung ¢ = 0
im Aquifer und bis zum Erreichen der stationdren Losung berechnet. Da dabei eine zeit-
liche Entwicklung des Konzentrationsfeldes durchlaufen wird, die sich auf das numeri-
sche Verhalten auswirken kénnte, wurde die Rechenzeit zu drei verschiedenen Modell-

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

Tabelle 10.3: Anwachsen des Rechenaufwandes mit der Gittergrofie

Vergleichszeitpunkt saltflow | df df (opt. At)
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 gewahlt werden. Sie wurden aber so weit wie mdglich aufeinander abge-

stimmt. Die Zeitschrittweiten wurden bei den Rechnungen mit Saltflow méglichst grol
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gesetzt. Bei den Rechnungen mit df wurden die Zeitschrittweiten zunéchst gleich zu de-
nen in saltflow gewahlt. In einer zweiten Rechnung wurden groRere Zeitschritte ver-
wendet, was aufgrund der Loserkonvergenz zuldssig war. Die Ergebnisse zur stationdren
Konzentrationsverteilung entsprachen bei beiden Programmen denjenigen aus Unterka-
pitel 6.2. Die Ergebnisse des Vergleichs (siehe Abbildung 10.1) zeigten, daf} fir Gitter mit
einigen tausend Knoten d>f deutlich langsamer ist als das konventionelle Programm. Ab
Gittergréfien von etwa 5.10% Knoten ist d>f schneller als das konventionelle Programm.
Bei Ausnutzung der Moglichkeit zu grofReren, aber vorgegebenen Zeitschrittweiten ist d3f
schon ab etwa 5-10* Knoten schneller. Das Anwachsen der Rechenzetit als Potenzfunk-

tionzu den einzelnenModellzeitpunkten zeigt Tabelle 10.3.

1.0E+5
Vergleich des
] Rechenaufwands Vs
{25 _E Saltflow mit Standard dt & //
3 d3f mit Standard dt P4
1.0E+3 = —— d3f mit opt.t P
£
—'1.0E+2 3
= ;
N
c
2408+
O
o}
14
1.0E+0 —
1.0E-1 f
1.0E2 -~
1.0E+2 1.0E+3 1.0E+4 1.0E+5 1.0E+6

Anzahl Gitter-Elemente

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 df durchgefiihrt, der

deutlich kiirzere Rechenzeiten von d°f ergab.
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10.2 Leistungsfihigkeit von d°f

Zum Ende der Entwickiungszeit wurde eine Testrechnung durchgeflihrt, um zu demon-
strieren, daR d3f in der Lage ist, effizient mit groBen Anzahlen von Unbekannten umzu-
gehen. Dazu wurde das zweidimensionale Testbeispiel aus Unterkapitel 8.1 in die dritte

Dimension erweitert (siche Abb. 10.2). Anstelle der stochastischen Permeabiltatsvertei-

Abb. 10.2: Dreidimensionales Modellgebiet
entstanden durch Expandierung des in Abb. 8.1 dargesteliten 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 Millionen Unbekannten (Druck und
Konzentration) auf einem massiv parallelen Rechner Cray-T3E mit 256 Prozessoren bis
zur Stationaritédt berechnet. Dazu wurden knapp zehn CPU-Stunden bendtigt. Damit wur-
de der Nachweis erbracht, daf} d’f die geforderten Leistungen erbringt. An diesem Bei-
spiel wird auBerdem deutlich, daR durch diese Neuentwickiung nicht mehr die Software,
sondern die Hardware durch den Kernspeicher die Grenzen fir die Gr6Re von Modellen
setzt.

In der Abb. 10.3 sind die Stromungsgeschwindigkeiten in drei Ebenen des Modellgebie-
tes in Schiierendarstellung zu sehen. Die im oberen Bildteil dargestellte Ebene ist die ver-
tikale Mittelebene des Modellgebietes, wahrend die beiden anderen orthogonal auf die-
ser stehen. Bemerkenswert an diesen beiden vertikalen Querebenen ist, dal bereits in

diesem beziiglich der dritten Dimension sehr homogenen Modellgebiet Rotationswalzen
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auftreten. Dieses zeigt im Nachhinein die Richtigkeit der Entscheidung, das Rechenpro-
gramm d>f fiir die Modellierung dreidimensionaler Dichtestromungen entwickeln zu las-

sen.

Abb. 10.3:  Schlierendarstellung der Geschwindigkeiten
in Langsrichtung (oben) und in Querrichtung (unten).

Die Lage der beiden orthogonalen Schnitte ist oben angezeigt.
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1 Zusammenfassung und Ausblick

In den vergangenen Jahren konnte in Modellierungen der Einflu der Versalzung auf
Grundwasserstromungen nicht berlicksichtigt werden. Die Grinde hierflr sind einerseits
numerische Probleme bei Rechnungen mit vorhandenen Programmen und andererseits
beschrankte Rechnerkapazitdten bei groien Modellgebieten mit komplexer geologischer
Struktur. Lediglich in zweidimensionalen Modellen konnten Dichtestromungen behandeit
werden. So wurden bis zum heutigen Zeitpunkt alle genehmigungsrelevanten Stré-
mungsmodellierungen fir Stfiwasser durchgefihrt, die allenfalls durch zweidimensiona-

le Salzwassermodelle ergéanzt wurden.

Da von einer Weiterentwicklung bereits vorhandener Programme generell keine ausrei-
chende Beschleunigung der Rechenleistung, wie sie fir grofte und komplexe Modellge-
biete notwendig ist, erwartet werden konnten, sollte ein neues Rechenprogramm entwi-
kkelt werden. Die benétigte Beschleunigung konnte nur unter Nutzung moderner nume-
rischer Verfahren, die die heute gegebenen Hardwaremdglichkeiten voll ausschopfen,

erreicht werden.

111 Der Entwicklungsstand von df

Das Projekt wurde von mehreren unabhangigen Arbeitsgruppen an verschiedenen
Standorten bearbeitet, die die einzelnen Teile des Programmpakets in Eigenverantwor-
tung entwickelten. Zur erfolgreichen Durchfiihrung des Projektes war eine enge Koope-
ration zwischen den Arbeitsgruppen notwendig. Die Projektkoordination umfate dabei
vor allem technische und terminliche Absprachen. Die wichtigsten Ergebnisse der einzel-

nen Arbeitsgruppen werden im folgenden zusammengefalit.

Aufbauend auf den Erfahrungen zur Ldsung einer skalaren zweidimensionalen Konvek-
tions-Diffusionsgleichung wurde ein robustes Mehrgitterverfahren zur Losung der Glei-
chungen der dichtegetriebenen Grundwasserstromung 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 mdglich, 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 Voiu-
men flr unstrukturierte Gitter durchgefiihrt. Dabei wird die lokale Massenerhaltung durch
Einbeziehung aller implementierten Randbedingungen und der Quell- und Senkenterme
gewadhrleistet. Zur Steuerung der raumlichen und zeitlichen Adaptivitdat wurden Fehlerin-
dikatoren entwickelt, auf deren Grundlage ein effizienter Algorithmus zur Steuerung der

Gitter- und Zeitschrittweitenlange aufgebaut wurde.

Dichtegetriebene Grundwasserstrémungen werden durch zwei nichtlineare, gekoppelte,
zeitabhéngige Differentialgleichungen beschrieben. Die zeitabhdngigen Gieichungen
werden mit einem voll impliziten Zeitintegrationsverfahren gel6st. Dabei wurde neben der
entwickelten Zeitschrittweitenkontrolle eine konvergenzabhéngige Strategie zur Steue-
rung der Zeitschrittweiten entwickelt. Die nichtlinearen Gleichungen werden mit Hilfe ei-
nes optimierten Newton-Verfahrens voll gekoppelt gelost. Das dabei entstehende lineare
Gleichungssystem wird mit Hilfe des BiCGStab-Verfahrens mit einem linearen Mehrgit-
terverfahren als Vorkonditionierer gelost. Zur Losung der Grobgittermatrizen finden zwei
Strategien Anwendung, und zwar ein exakter Loser mit Bandbreitenoptimierung und ein

algebraisches Mehrgitterverfahren.

Fir den Fall konvektionsdominanter Stromungen 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 fiir Dreiecks- und Tetraederelemente implementiert.

Die Parallelisierung von d>f basiert auf einem nachrichtengekoppelten Modell. Fir den
Nachrichtenaustausch zwischen den Prozessoren wurde die maschinenunabhéngige
Schnittstelle PPIF (parallel processing interface) implementiert. Diese setzt auf einem
SPMD-Programmiermedell (single program over multipie data stream) auf, das sich be-
sonders gut fir numerische Anwendungen eignet. Die parallele, dynamische Verwaltung
der Datenstruktur wurde den Erfordernissen angepaft und daraufhin tiberarbeitet. Fur
die Datenaufteilung des Mehrgitters auf die verschiedenen Prozessoren wurde ein spe-

zielles elementbasiertes Uberlappungskonzept erarbeitet.
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Die Aufgabe der Lastmigration {bernimmt das Programmiermodell DDD (Dynamic Dis-
tributed Data), das die Funktionalitat des Verteilens von Datenobjekten zwischen den lo-
kalen Speichern der Parallelrechner bietet. Das DDD minimiert auBerdem den Daten-
transfer zwischen den Prozessoren und die Anzahl der Nachrichtenlibertragungen, um
eine bestmdgliche Effizienz des Gesamtverfahrens zu erhalten. Die Mehrgitterstruktur
des d°f mufte an das Schema der verteilten Graphen, dem das DDD zugrunde liegt, an-

gepaldt werden.

Es wurde eine Verfeinerungsstrategie auf der Basis eines aligemeinen Element-Kon-
zepts fir zwei und drei Raumdimensionen realisiert. Die Verwaltung der unstrukturierten,
lokal verfeinerten Mehrgitterhierarchie fiir zwei- und dreidimensionale Gitter wurde Gber-
arbeitet. Die Realisierung einer beliebigen Elementverteilung auf die Prozessoren wurde

als Vorarbeit zum lokalen, parallelen Verfeinern ermdglicht.

Um eine effiziente Handhabbarkeit des Simulationsprogramms zu gewahrleisten, wurden
den verschiedenen Aufgabenstellungen angemessene graphische Benutzeroberflachen
entwickelt. Von diesen graphischen Oberflachen aus kdnnen sowoh! serielle ais auch

parallele Anwendungen sowie das Pr3- und Postprocessing gestartet werden.

Fir die Eingabe der Modelldaten wurde ein interaktiver, graphischer Préaprozessor ent-
wickelt, mit dem alle fiir eine Simulation benétigten Daten erzeugt bzw. editiert werden
kénnen. Schwerpunkt dieser Arbeiten war die Erstellung eines Geometriemodells. dabei
wird im zweidimensionalen von digitalisierten Querschnitten und im dreidimensionalen
von digitalisierten Tiefenlinienpléanen ausgegangen, die mit Hilfe verschiedener Werkzeu-
ge verschnitten werden kdnnen. Um eine interaktive Handhabung zu erméglichen, wurde
der Praprozessor innerhalb der graphischen Programmierumgebung GRAPE (GRAphi-
cal Programming Environment) erstellt.

Fir den Postprozessor wurde ein ebenfalls auf GRAPE aufbauendes hierarchisches Vi-
sualisierungskonzept realisiert. Da die Datenmengen, die bei der Modellierung von gro-
Ren Gebieten zur Visualisierung anfallen kdnnen, unter Umstianden enorm grof sind,
wurde eine adaptive Darstellung auch nicht-adaptiv berechneter Daten erforderlich.
Durch diese effiziente Aufbereitung der Datenbasis kdnnen selbst sehr grote Datensétze

in Echtzeit dargestellt werden. Neben den Ublichen Méglichkeiten zur Darstellung von
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Isolinien und -flachen, Geometrien, Geschwindigkeiten etc. stehen auch Particle-
Tracking- Verfahren zur Verfligung. Zuséatzlich gibt es die Moglichkeit, Animationen zu er-
stellen.

11.2 Verifizierung von a3

Nach einer Uberpriifung der Formulierung der Gleichungen, der Konsistenz von Rand-
und Anfangsbedingungen und einer Untersuchung des Dispersionstensors wurden drei

Wege zur Verifizierung des neuen Modelicodes d3f beschritten:

- Zunachst wurden die in der Literatur verwendeten Benchmarks auf ihre Verwend-
barkeit untersucht. Dabei wurde festgestellt, daR sie entweder insensitiv sind (Hen-
ry Problem), keine exakte - bzw. analytische - Lésung besitzen (Hydrocoin Level 1,
Case 5), oder keine eindeutige Losung besitzen und als Experiment zu ungenau
dokumentiert sind (Elder Problem).

- Fir ein zweidimensionales stationdres Problem konnte eine exakte Losung kon-
struiert werden. Allerdings ist sie wieder durch die Stationaritat und die geringere
Dimensionalitat in ihrer Testmoglichkeit eingeschrénkt.

- Da Bedarf nach objektiven Tests, insbesondere nach instationdren Testféllen in drei
Dimensionen, bestand, wurden sehr sorgféltig kontrollierte Laborversuche durch-

gefiihrt. Diese wurden mit d3f nachgerechnet.

Bei den durchgefiihrten Verifizierungsrechnungen zeigte sich, dal d3fin der Lage ist, die
gestellten Aufgaben zu I6sen. Beim Henry-Problem stimmen der analytische und nume-
rische Lésung sehr gut Giberein. Die Losung fir das Problem Hydrocoin, Level 1, Case 5
entspricht denjenigen aus der Literatur. Die Vergleichbarkeit hangt jedoch sehr stark von
der verwendeten Gitterfeinheit ab. Anhand des Elder Problems wurden Untersuchungen
zur Stabilitat und Eindeutigkeit der Losung durchgefihrt. Leider sind die publizierten Er-
gebnisse auf Grund der kurzen Modellzeiten zu einem Vergleich mit d3f-Ergebnissen
nicht geeignet. Hierfiir werden Modellzeiten von mehr als 200 Jahren benétigt. Aufierdem
konnte eine Inkonsistenz, die in der Beschreibung der Randbedingung existierte, unter-

sucht und beseitigt werden.
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Der Vergleich einer vorgegebenen exakten Losung und der dazugehérigen numerischen
Lésung ergab, dafl der maximale Fehler beim Druck bei 0,05 %o und bei der Konzentra-
tion unter 1 %o liegt. Dieser Test beschrankt sich leider auf zweidimensionale, stationare

Problemstellungen.

Das wichtigste Experiment fiir die Uberpriifung des numerischen Modells ist das Salt-
pool-Experiment in den beiden Versionen mit geringer und hoher Dichte der Salzschicht.
Bei der Simulation mit d°f treten Abweichungen zu den experimentellen Ergebnissen auf.
Griinde flir die Abweichungen sind wahrscheinlich die Approximationseigenschaften der
verwendeten Elemente und die zeitliche Diskretisierung. Unter Umsténden mlfte die
Knotenzahl noch gesteigert werden. In einigen Fallen treten noch Konvergenzprobleme
auf, insbesondere wenn der Dispersionstensor eine im Vergleich zur horizontalen gerin-
gere vertikale Querdispersivitat enthalt. Auch scheint nicht vollstandig sichergestellt, dak
die Rechnung noch stabil ablduft, wenn bei adaptiver Gitteranpassung eine zu groRe An-
zahl von Knoten erzeugt wird, fir die der zur Verfligung stehende Rechenspeicher nicht
ausreichend ist. Vergleichsrechnungen mit anderen Rechencodes zeigen, daR keines
der Programme in der Lage ist, die Mef3daten in allen Dichtebereichen zu reproduzieren.

Dieses gelingt mit d%f im Bereich hoher Dichten am besten.

Der Testfall “Fingering” bereitet allen Programmen Schwierigkeiten. Mit d*f kann die Ent-
wicklung von Instabilitaten prinzipiell nachvollzogen werden. Die Rechnung mit d3ffingert
aber zu stark. Aus den Rechnungen wird ersichtlich, da® numerische Effekte wie nume-
rische Dispersion durch grolie Gitterweiten oder Upwind-Verfahren zu einer Dampfung
der physikalischen Instabilitat fihren kdnnen. Daher ist die Verwendung von Standard-
Galerkin-Verfahren empfehlenswert, um eine adaquate Entwicklung von Finger-Instabili-
taten zu erlauben. Hier kann allerdings im Falle numerischer Oszillationen eine uner-
winscht starke Anfachung der Instabilitdten erfolgen. Die Rechnungen sollten auf jeden
Fall mit den physikalisch relevanten Anfangsstérungen durchgeflihrt werden, anstatt sich

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

Diese Tests sollten im Grunde nur zeigen, daf} realistischere Geometrien behandelt wer-
den kénnen und daf} Optionen wie Punkt- und Linienbrunnen sowie die Anisotropie der
Permeabilitat funktionieren. Dieses war prinzipiell auch mdglich, aber es konnten im Fall
der Insel Weizhou weder eine hohe Gitterverfeinerung eingestellt 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, fiihrte zu Konvergenzproble-
men. Die Erfahrungen in der Testphase zeigen, daR nicht nur objektiv die Eigenschaften
des Programms, sondern auch die Beherrschung des Programms durch den Nutzer ge-
testet werden: Die Problematik der Dichtestromungen ist kompliziert, und es gibt viele
Einstell- und Wahiméglichkeiten fiir den Nutzer, die tiber 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-
fallen 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 grolem geschatzten Fehler konzentriert wer-
den kann. Hier zeigt sich die Wichtigkeit der Neuentwicklung d°f 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 Qualitdt numerischer Strémungsberech-

nungen erreicht werden kann.

114 Vorteile von d°f gegentiber anderen Dichtestromungsprogrammen

Die mit Dichtestromungsprogrammen erzeugten Ergebnisse mdgen noch so beeindruk-
kend aussehen, aber wenn es keine objektive Méglichkeit zur Einschatzung ihrer Genau-
igkeit gibt, sind sie von zweifelhaftem Wert. Zu Beginn der Entwicklung von d’f stand die
Anforderung einer maximalen Anzahl von Knoten (10 Millionen) im Vordergrund, mit de-
nen gerechnet werden sollte. Die praktische Erfahrung zeigt jedoch, dafl die Nutzungs-

strategie anders sein solite: Das Programm wird in der Praxis immer zuerst mit relativ
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wenig Knoten (10 000 - 100 000) verwendet werden. Dieses kann fiir viele Aufgabenstel-
lungen, insbesondere bei adaptiver Diskretisierung, bereits véllig ausreichen. In der Re-
gel wird man immer mit geringer Knotenzahl beginnen, um erste Abschatzungen zu ma-
chen, die Zeit- und Ortsdiskretisierungsstrategie zu optimieren und gute Einstellungen
fir die numerischen Steuerparameter zu finden. Das bedeutet aber, dalk d*f 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 Féllen erforderlich sein, um diesen Nachweis
flihren zu kénnen. Die Knotenreserven kénnen strategisch giinstig eingesetzt werden
durch die adaptive Verfeinerung. AuRer d3f kann dieses kein anderes Programm leisten.
Allerdings sollte neben der Uberpriifung 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 groRen Knoten-
zahlen voraus. An dieser Stelle muR noch erwahnt werden, daf eine stochastische Un-
tergrundstruktur erzeugt und auf das Gitter von d%f aufgebracht werden kann. 2D-Berech-
nungen der Salzstrdmungsphanomene wie Fingering und Walzen zeigten, daR die
Heterogenitat mit den von homogenen Medien bekannten Phédnomenen interagiert. Ins-

besondere kdnnen Walzen durch Heterogenitat zerstort werden.

11.5 Wiinschenswerte Weiterentwicklungen von d’f

Die Entwicklung von d%f kann noch nicht als abgeschlossen angesehen werden. Da d’f
noch ein sehr junges Programm ist, kann nicht verwundern, dal es noch nicht iber eine
Infrastruktur wie dltere Programme verfiigt. Aus dem gleichen Grund muf auch noch
immer mit kleineren Fehlern und Unzulénglichkeiten im Programm gerechnet werden,

die sich erst bei einer geniigend grofien Anzahl von Anwendungsfillen zeigen werden.
Da die Handhabbarkeit von d°f derzeit noch nicht vergleichbar ist mit der von kommerzi-
ellen Programmen, muf in der Folgezeit die entsprechende Weiterentwicklung mit Prio-

ritat fortgefiihrt werden. Dazu gehoren unter anderem:

- eine Vereinfachung der Problemeingabe,
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- die Schaffung bzw. Vervollkommnung von Mdglichkeiten, nicht nur graphische in-
formation, sondern auch numerische Ergebnisdaten aus dem Programm zu bezie-
hen fir:

» raumliche und zeitliche Massenbilanzen (iber beliebige Flachen

» Durchbruchskurven an beliebigen Punkten

Daneben gibt es eine Vielzahl von Erweiterungen fir d3f, die die Anwendungsmoglich-
keiten wesentlich erweitern konnen. Bei der Konzeption und der Zusammensteliung der
Anforderungen an eine Neuentwicklung lag das Schwergewicht auf der Anwendung effi-
zienter Algorithmen und moderner Rechnerarchitekturen. Zu deren Gunsten wurden da-
mals verschieden Fahigkeiten, die von einem fortgeschrittenen Programm zur Modellie-
rung von Dichtestromungen erwartet werden kénnen, nicht gefordert. Um d>f einem brei-
teren Anwendungsbereich zufihren zu kdnnen, waren folgende sinnvolle Erweiterungen
denkbar:

- die Berucksichtigung der Wasserspeicherung durch Kompressibilitat

- freie Grundwasseroberfidche
Zur Modellierung von Salzwasserintrusionsproblemen in Kiistengebieten ist die
letzte Option unverzichtbar.

- Erweiterung auf Warmetransport (Warmeleitung der Gesteinsmatrix)

- simultaner Warme- und Salztransport

- Transportprogramm mit Rickhaltemechanismen

11.6 Reslimee

Mit der Fertigstellung des Programmpakets d%f ist es nunmehr mdglich, Berechnungen
von Grundwasserstromungen mit variabler Dichte fir grof8e, dreidimensionale und hydro-
geologisch komplexe Modellgebiete durchzufiihren. Die Entwicklung eines effizienten,
parallelen Losers ermoglicht es, die dabei entstehenden grofien Gieichungssysieme in-
nerhalb praktikabler Rechenzeiten zu I6sen. Hierdurch wird es moglich, die den bisheri-
gen Rechnungen fiir Langzeitsicherheitsanalysen anhaftenden Uberkonservativitaten
und Unsicherheiten abzubauen. Darliber hinaus ist die Integration moderner, leistungs-

fahiger 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 pc

- Vektoren gn

- Tensoren D, Ty

- Dateinamen, Computerbefehle /homefb/d3f

- Buttons von graphischen Oberflichen  Exit

Die einzelnen GréRen werden durchgéngig folgendermalen abgekiirzt:

Symbol Bezeichnung ‘ Einheit
)4 Druck | Pa

c Konzentration, Massenbruch | -

p Dichte kg m3
¢ effektive Porositat -

t Zeit ]

g Gravitationsvektor ms?

k Permeabilitatstensor m?

m dynamische Viskositat kgm's™
s Quellen und Senken fiir Fluidmasse (Gesamtmasse) kg m>s
S¢ Quellen und Senken flir Salzmasse kg m>s
D Dispersionstensor m? s’
Dnm molekulare Diffusionskonstante m? s
Dmo freie Diffusivitat m? s
To Tortuositatstensor -

6 | Temperatur °C

Fur die Angabe aller GréRen werden das MKS-System und die daraus abgeleiteten
Benennungen verwendet. Temperaturen werden in °C und Winkel in © angegeben. Im
folgenden werden noch die fiir mathematische Beschreibungen benétigten Symbole

definiert.
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Symbol l Erklédrung Einheit

n ‘ nach aufen gerichteter Normalenvektor -
| symmetrischer Einheitstensor -

R R n-dimensionaler Vektorraum (iber den reelen Zahien
? T

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

senbruch des Salzes angegeben:

c
abs

C
rel ¢
abs, max

Hierbei ist ¢, der absolute Massenbruch

N MSalz
Cabs m +m -
Salz H,O

2

wahrend c s g, den Maximalwert des Massenbruchs in dem speziellen Problem dar-
stellt. Dabei ist darauf zu achten, dafk die Konzentration immer bezuglich dieses Maxi-
malwertes angegeben wird. Der Maximalwert der Dichte entspricht dabei immer dieser
Maximalkonzentration bei der Referenztemperatur. Dabei wird die Temperaturabhangig-
keit der Loslichkeitsgrenze vernachiassigt. Im folgenden wird anstelle von c,,; nur noch

¢ benutzt.
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14 Veranstaltungen

in der Projektlaufzeit wurden folgende Veranstaltungen durchgefihrt:

Tabelle 14.1: Projektveranstaltungen

Veranstaitung

Datum

1. Statusgesprach

Minisymposium : “Model-
ling Density Driven Flow in
Porous Media”

Spezialsession iber Dich-
testrdmung im GAMM-Se-
minar: “Modelling and
Computation in Environ-
mental Sciences”

2. Statusgespréch
3. Statusgesprach
4. Statusgesprach
5. Statusgesprach
6. Statusgesprach
7. Statusgesprach
AbschluRgesprach

22./23. Mérz 95

30. Marz 95

12./13. Oktober 95

16./17. Oktober 95

25./26. Marz 96
14./15/ Oktober 96
20./21. Méarz 97

1./2. Oktober 97

30./31. Mérz 98

25. Juni 98

Ort Veranstalter
Braunschweig GSF
Heidelberg AG Kinzelbach

ICA Stuttgart
Stuitgars Prof. Wittum
Heidelberg  AG Kinzelbach
Stuttgart AG Wittum
Erlangen AG Knabner
Freiburg AG Kréner
Hannover AG Zielke
Zirich AG Kinzelbach
Stuttgart GRS
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Dissertation, ETH Ziirich, Nr. 12812, 1998.
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