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Abstract

Density-dependent groundwater movement occurs in a wide variety of hydrogeological
fields and are therefore of considerable interest. In coastal areas, flow of this kind may
result from technical measures, such as drinking water supply, irrigation, or draining of
diked land. Island residents must frequently draw drinking water from fresh water lenses
under the islands. Excessive withdrawal of water can easily result in the ascent of salt
water, the so-called upconing. In Germany salt is intended for potential use as host for-
mation for the final deposition of hazardous wastes. Consequently the modelling of den-
sity-driven flow in coastal areas or in the surroundings of salt domes is of special interest.
For this reason the new d°f computer code was developed in a recently finished project
funded by Federal Ministry for Education, Science, and Research (BMBF).

The d°f code was verified in the development period by comparison of d°f simulations
with analytical solutions or with results of other numerical codes, i.e. it was shown that
the d% code is a proper mathematical representation of the conceptual model and that

the equations are correctly encoded and solved.

The objective of the investigations presented in this report was the validation of the mo-
dels of the physical processes which are incorporated into the af computer code. The
process of validation was carried out by comparison of model predictions with field ob-
servations and experimental measurements. A stepwise procedure was chosen with
increasing complexity of processes and basic conditions. First a couple of laboratory ex-
periments which dealt with the dispersive mass flux were examined in one and two di-
mensions, respectively. Then two-dimensional models of a hydrogeologically complex
area, and last a three-dimensional model of density driven flow at the flank of a salt dome

were investigated.

It was shown that all processes can be satisfactorily modelled with the d°f code. Since
hydrogeological models are not uniquely determined it may occur that experimental data
could be described by use of wrong combinations of physical and numerical parameters.
For this reason hydrogeological models cannot be validated in a rigorous sense but con-

fidence in the modelling can be gained from successful use of the model.
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1 Einleitung

Grundwasserstrémungen, deren Dichten durch Salz- oder Warmeeintrag beeinflu3t wer-
den, treten in den verschiedensten Bereichen auf. In Klistengebieten kénnen natirliche
und von Menschen verursachte Veranderungen der Salz/StBwassergrenze entstehen.
So sind z.B. die Bewohner vieler Inseln zur Deckung ihres Trinkwasserbedarfs auf die
Vorrate in den StBwasserlinsen unter den Inseln angewiesen. Durch unkontrollierte und
UberméBige Wasserentnahme aus Brunnen kann es leicht zum Aufsteigen von Salzwas-
ser, dem sogenannten Upconing, in den Foérderbrunnen kommen. Falls nicht rechtzeitig
GegenmafBnahmen ergriffen werden, wird langfristig nur noch Salzwasser geférdert und

die Brunnen werden unbrauchbar.

In Deutschland ist Steinsalz als Wirtsgestein fir die Endlagerung von gefahrlichen Abfal-
len vorgesehen. Fur den Nachweis der Langzeitsicherheit von soichen Endlagern kommt
daher der Kenntnis von Dichtestrdmungen in der Umgebung von Salzstécken eine be-
sondere Bedeutung zu. Diese Stromungen stellen némlich nach stérfalibedingter Freiset-

zung das Transportmedium fir die Schadstoffe dar.

Weiterhin ist die Geothermie zu erwéhnen, bei der die Dichteanderungen des Grundwas-
sers durch Temperaturunterschiede hervorgerufen werden. Um eine langfristige Energie-
entnahme zu gewahrleisten, miissen die entnommenen Wassermengen so bemessen
werden, dafB die Aufrechterhaltung der Temperaturverteilung im Entnahmebrunnen ge-

wahrleistet ist.

Um Grundwasserstromungen zu modellieren, werden entsprechende Instrumentarien
entwickelt. Die zugehorigen Rechenprogramme muissen Uberprft werden, ob sie die vor-
gegebenen mathematischen Gleichungen korrekt auflésen. Dazu werden numerische
Rechenergebnisse mit analytischen Lésungen oder mit Ergebnissen anderer Rechen-
programme verglichen. Dieser Nachweis wird Verifizierung genannt [ 42 ].

Ungleich schwieriger, aber ebenso wichtig ist der Nachweis, daf3 die in das Rechenpro-
gramm eingegangenen Modellvorstellungen die betrachteten Prozesse korrekt beschrei-
ben. Dieser Nachweis, den man Validierung nennt [ 42 ], wird durch das Vergleichen der
Modellvorhersagen mit Feldbeobachtungen und experimentellen Ergebnissen gefthrt.



Im Falle einer ausreichend genauen Ubereinstimmung zwischen Modellvorhersage und
Experiment kann ein Modell firr das spezifische Problem und den spezifischen Standort
als validiert angesehen werden. Es ist dabei zu beachten, daf3 der geforderte Grad der
Ubereinstimmung vorher festgelegt werden muB3 und in Abhangigkeit von der spezifi-

schen Problemstellung variieren kann.

In den vergangenen zwei Jahrzehnten wurden im internationalen Rahmen mehrere Pro-
jekte durchgefiihrt, die als gemeinsames Ziel die Verifizierung von Rechenprogrammen
und die Validierung von Strémungs- und Transportmodellen hatten. Die schwedische In-
stitution SKI (Swedish Nuclear Power Inspectorate) flihrte von 1981 bis 1986 das Projekt
INTRACOIN [ 30 ] im internationalen Rahmen durch. Es war das Ziel zu studieren, wie
sich die Beriicksichtigung von physikalisch-chemischen Effekten und die Benutzung un-
terschiedlicher numerischer Algorithmen auf die Ergebnisse von Transportrechnungen
auswirken. Bei dieser Untersuchung wurde die Bedeutung des Validierungsprozesses
aufgezeigt. Gleichzeitig wurde herausgestellt, daB sich sowohl die theoretischen Grund-
lagen als auch die benutzten Parameterwerte auf gesicherte experimentelle Ergebnisse
abstiitzen mussen. Es zeigte sich auch, daB Validierungen im Zusammenhang mit der
Schadstoffmigration auf Grund der langen zu betrachtenden Zeitraume und des unvoll-
standigen Wissens (ber die hydrogeologischen Verhéltnisse schwieriger sind als in an-

deren naturwissenschaftlichen Bereichen.

Das Nachfolgeprojekt HYDROCOIN [ 49 | wurde von 1984 bis 1990 durchgefiihrt und
hatte wiederum Strémungsmodellierung und den EinfluB von numerischen Losungsver-
fahren und von beriicksichtigten physikalisch-chemischen Prozesse zum Inhalt. Es wur-
den zwei Testfélle zur Dichtestromung bearbeitet. Bei dem ersten Testfall handelte es
sich um eine durch eine Druckrandbedingung erzwungene Strémung oberhalb eines
Salzstocks. Im anderen Testfall wurde eine freie Dichtestrdmung in Analogie zu einem
thermohydraulischen Problem behandelt. Obwohl dieser Testfall nur eine zweidimensio-
nale Betrachtungsweise erforderte und das Gebiet als homogen angenommen werden
konnte, wurden keine zufriedenstellenden Ergebnisse erzielt. Eine der Hauptursachen
hierfur war der enorme Bedarf an Computerresourcen.



Die Validierung von Transportmodellen war der Schwerpunkt der internationalen Studie
INTRAVAL [ 51 ] in der Zeit von 1987 bis 1993. Fir die Modellierung von Salzwasserstro-
mungen standen die Datenséatze aus einem Labor- und drei Feldexperimenten zur Ver-
fiigung. Wiederum konnten auf Grund der damals verfligbaren Rechencodes nur stark
vereinfachte ein- und zweidimensionalen Modellierungen durchgefihrt werden.

Parallel zu den oben geschilderten internationalen Projekten fanden 1987, 1990 und
1994 die GEOVAL Symposien, die von OECD/NEA (Nuclear Energy Agency der Organi-
sation for Economic Co-operation and Development) und SKI gemeinsam veranstaltet
wurden, statt [ 19 ]. Ziel dieser Veranstaltungen war es unter anderem, die in den inter-
nationalen Projekten erreichten Ergebnisse auch der nicht direkt an den Projekten betei-
ligten Fachoffentlichkeit darzulegen und zur Diskussion zu stellen. Bei diesen Tagungen
wurde jedesmal festgestellt, daB zwar Fortschritte hinsichtlich einer Validierung von Mo-
dellen gemacht wurden, daf jedoch das angestrebte Vertrauensniveau in die Vorhersa-
gekraft von Modellen noch nicht erreicht wurde. Dieses galt in besonderem MaBe fir die
Modellierung der durch Salinitdtsunterschiede angetriebenen Dichtestromungen.

Insgesamt kann gesagt werden, daB die bisher in dem internationalen Projekt INTRAVAL
erzielten Ergebnisse bezlglich der Validierung auf dem Gebiet der Grundwasserstro-
mungen unter Bericksichtigung von Dichteeinfllissen nicht als ausreichend angesehen
werden kdénnen. Aus diesem Grunde werden die in INTRAVAL begonnenen Arbeiten im
internationalen OECD/NEA-Projekt GEOTRAP fortgefiihrt. Bei diesem Projekt handelt
es sich um eine lose Folge von Workshops, die jeweils einen thematischen Schwerpunkt
haben. Durch GEOTRAP soll das Vertrauen in Transportmodellierungen im Zusammen-
hang mit Langzeitsicherheitsanalysen fiir Endlager fir radioaktive Abfélle vergréBert wer-
den. Gleichzeitig sollen diese Tagungen auch helfen, Methoden zu finden, mit denen das
Vertrauen in die Modellierungen aufgebaut werden kann. Bisher behandeiten die Work-

shops folgende Themengebiete:

- Die Rolle von Tracerexperimenten fiir die Modellierung der Radionuklidmigration
[15]

- Auswirkung raumlicher Heterogenitaten auf die Radionuklidmigration [ 16 ]

- Charakterisierung von wasserfiihrenden Einheiten und ihre Beriicksichtigung in

Modellen flr die Radionuklidmigration [ 17 ]



- Vertrauensbildung in die Modellierung des Radionuklidtransports in standortspezi-

fischen Langzeitsicherheitsanalysen [ 18 ]

In der internationalen Fachwelt setzt sich immer mehr das Verstandnis durch, daf3 hydro-
geologische Modelle in Strenge nicht validiert, sondern nur getestet werden kénnen
[ 35 ]. Selbst eine Verifizierung durch Vergleich mit einer analytischen Lésung bedeutet
auch bei perfekter Ubereinstimmung nur, daB der Rechencode in der Lage ist, die zu-
grundeliegenden Gleichungen fiir genau den Fall, fir den die analytische Losung exi-
stiert, zu I6sen. Daraus folgt aber nicht zwangslaufig, da3 das Rechenprogramm auch
fur alle Falle und unter allen Umstanden die richtige Lsung findet. Erschwerend kommt
hinzu, daB numerische Modelle nur fir komplexe Aufgabenstellungen eingesetzt werden,
wéhrend analytische Lésungen dagegen nur flr einfache Modellprobleme existieren.
Darum ist der SchluB3 von der Ubereinstimmung der analytischen mit der numerischen
Losung flr einfache Problemstellungen auf die Richtigkeit der numerischen Losungen
auch fur komplexe Aufgabenstellungen zumindest problematisch. Demzufolge besteht
niemals die vollige Sicherheit, daB ein Rechencode bei allen Anwendungen numerisch

richtig arbeitet.

Analoges gilt fiir die Validierung von Modellen. Aufgrund der Unsicherheiten in der Mo-
dellbildung (z.B. Volistandigkeit der beschriebenen Prozesse) und in der Parameterbe-
stimmung (Eindeutigkeit) kann aus der Ubereinstimmung zwischen Experiment und Mo-
dellierung keine allgemein gliltige Aussage Uber die Modellbildung gewonnen werden.
Es kann immer nur gezeigt werden, daf3 ein Modell fiir eine spezielle Anwendung richtige
Ergebnisse liefert. Das bedeutet aber nur, daB eine “richtige” Kombination von modellier-
ten Prozessen und zugehdrigen Parametern gewéhlt wurde. Insofern kann ein Modell im
rigorosen Sinne nicht validiert, sondern nur falsifiziert werden, denn dazu reicht bereits
eine einzige Nichtibereinstimmung aus. Fir eine Validierung muBte aber gezeigt wer-
den, daB3 alle Anwendungen richtige Ergebnisse liefern.

Trotzdem ist es notwendig und sinnvoll, Modelle zu testen, um eventuelle Fehler im Mo-
dellkonzept zu finden und um die Grenzen ihrer Anwendbarkeit festzulegen. Durch die-
sen TestprozeB3 wird die Anwendbarkeit der Modelle fiir ganz bestimmte Umstande
nachgewiesen und damit auch der Vertrauensgrad in Prognoserechnungen erhoht. Im
weiteren wird der Begriff Validierung in diesem Sinne gebraucht.



Um eine Modellierung von Dichtestrdmungen in groBen, hydrogeologisch komplexen
Aquifersystemen bei akzeptablen Rechenzeiten zu erméglichen, wurde im Rahmen ei-
nes BMBF-geférderten Vorhabens das Programmpaket df entwickelt [ 13 ]. Das zuge-
hérigen Rechenprogramm wurde hinsichtlich der korrekten Abarbeitung der mathemati-
schen Gleichungen in dem oben beschriebenen Sinne wahrend der Entwicklungszeit
verifiziert, d.h. die mit d%f erzielten Rechenergebnisse wurden mit analytischen Lésungen

oder mit Ergebnissen anderer Rechenprogramme verglichen.

Im vorliegenden Vorhaben lag der Schwerpunkt auf dem Vergleich mit Labor- und Feld-
experimenten, also auf der Validierung. Da es aussichtslos ist, ein Modell mit dem kom-
plexen Zusammenwirken von Strdmungs- und Transportprozessen, die zudem noch
nicht-linear miteinander gekoppelt sind, sowie die Auswirkungen von hydrogeologischen
Heterogenitaten und von Randbedingungen fiir dreidimensionale Gebiete zu validieren,
wurde ein schrittweises Vorgehen gewahlt. Beginnend mit eindimensionalen Laborexpe-
rimenten, die sensitiv auf die Modellierung der hydrodynamischen Dispersion sind, wur-
den Schritt fir Schritt entsprechend den experimentellen Vorgaben weitere Prozesse in
die Modellierung einbezogen bzw. komplexere Modellgebiete und Randbedingungen zu-

gelassen.

In einzelnen Arbeitsschritten wurde der Modellansatz fur die hydrodynamische Dispersi-
on, der erweiterte Darcysche Ansatz bezlglich dichtegetriebener Strémung fur die Filter-
geschwindigkeit sowie die Kopplung von Strémung und Transport unter dem Einflu3 va-
riabler Dichte und Viskositat untersucht. Weitere Untersuchungen beschéftigten sich mit

dem EinfluB von komplexen Heterogenitdten und Randbedingungen.
Folgende Arbeiten wurden durchgefihrt:

- Eindimensionale Modellierung der RIVM-Laborexperimente
Die Experimente sind sensitiv auf die longitudinale hydrodynamische Dispersion.
- Zweidimensionale Modellierung der RIVM-Laborexperimente
Diese Experimente sind sensitiv auf die zweidimensionale Modellierung von Di-
spersion und Darcy-Geschwindigkeit sowie auf die Kopplung von Strémung und

Salztransport.



- Zweidimensionale Modellierung eines realistischen Aquifersystems
Es handelt sich um ein heterogenes Modellgebiet.Die Parameter der einzelnen hy-
drogeologischen Einheiten des Deckgebirges sind innerhalb der Einheiten jeweils
konstant. Bei den Permeabilitaten treten aber Kontraste von mehreren GréB3enord-
nungen auf. Auf den Modellrandern werden komplexe Randbedingungen vorgege-
ben.

- Dreidimensionale Modellierung der Strdmung an einer Salzstockflanke
Bei diesem Testfall wird wiederum das Stromungs- sowie das Salzkonzentrations-
feld flir einen stark vereinfachten Bereich des Modellgebietes dreidimensional mo-
delliert. Neben der Tiefenabhéngigkeit der Parameter wird in diesem Testfall der

EinfluB der dreidimensionalen Betrachtungsweise untersucht.

Da die Entwicklung des numerischen Modells d%f zeitlich parallel zu diesem Vorhaben
verlief, wurden zu Beginn die Rechnungen mit Entwickierversionen durchgeflhrt und
auch im Sinne von Verifikationsrechnungen benutzt. Alle Rechnungen wurden nach Ent-

wicklungsende mit d>, Version 2.1, wiederholt.

Der vorliegende AbschluBbericht ist folgendermaBen gegliedert: In Kapitel 2 wird das Re-
chenprogramm d>f beschrieben. Kapitel 3 beschéftigt sich mit der Modellierung der Ex-
perimente zu ein- und zweidimensionalen Dichtestromungen, die am Rijksinstituut voor
Volksgezondheid en Milieuhygiene (RIVM) [ 24 ] in Zusammenarbeit mit dem Geotech-
nischen Labor der Technischen Universitat Delft durchgeflihrt wurden. Im Rahmen des
internationalen Projektes INTRAVAL [ 51 ] wurde von der Bundesanstalt fiir Geowissen-
schaften und Rohstoffe (BGR) ein Testfall vorgestellt, der sich mit der Dichtestrdémung in
einem zweidimensionalen Modellgebiet Uber einem Salzstock beschaftigt. Als Untersu-
chungsgebiet wurde die Gorlebener Rinne ausgewabhlt, da fur dieses Gebiet eine ausrei-
chende Datenbasis vorlag. In Kapitel 4 werden zwei unterschiedliche Modellierungen
dieses Modellgebietes vorgestellt. Kapitel 5 beschéftigt sich mit einer dreidimensionalen
Modellierung der Strémung an der Flanke eines Salzstockes. Eine Zusammenfassung

der erzielten Ergebnisse wird in Kapitel 6 gegeben.



2 Das Programmpaket d’f

Im Rahmen des BMBF-geférderten Vorhabens “Entwicklung eines schnellen Pro-
gramms zur Modellierung von Grundwasserstrdomungen mit variabler Dichte” (FKZ 02 C
0465 0) wurde in den vergangenen Jahren das numerische Modell d>f entwickelt. Die
Abkulrzung d>f steht fir distributed density driven flow, wobei distributed andeuten soll,
daB d°f auch auf mehrere Prozessoren verteilt, also auch auf massiv parallelen Rech-
nern eingesetzt werden kann. Die Entwicklungsarbeiten wurden im Unterauftrag der
GRS von einer Arbeitsgruppe aus Mitarbeitern verschiedener Hochschulen durchge-
fihrt. Dieser Arbeitsgruppe gehoérten Mitglieder des Instituts fiir Hydromechanik und
Wasserwirtschaft der ETH-Zirich (Prof. Dr. W. Kinzelbach), des Institutes fur Ange-
wandte Mathematik der Universitat Erlangen-Narnberg (Prof. Dr. P. Knabner), des Insti-
tutes fir Angewandte Mathematik der Universitat Freiburg (Prof. Dr. D. Kréner), des
Institutes fiir Angewandte Mathematik der Universitdt Bonn (Prof. Dr. M. Rumpf), des
Institutes fiir Computeranwendungen 3 der Universitat Stuttgart (Prof. Dr. G. Wittum)
und des Institutes flur Stromungsmechanik und Elektronisches Rechnen im Bauwesen
der Universitat Hannover (Prof. Dr. W. Zielke) an. Die Entwickiungsarbeiten sind in dem
AbschluBbericht “d%f - Ein Programmpaket zur Modellierung von Dichtestromungen”

[ 13 ] dokumentiert.

Das Programmpaket d>f besteht aus drei eigensténdigen Programmen, dem Préprozes-
sor, dem Simulator und dem Postprozessor. Der Simulator baut auf der Software-Tool-
box UG [ 2 ] zur Lésung partieller Differentialgleichungen auf unstrukturierten Gittern
auf. Im Pra- bzw. im Postprozessor werden Modelle bzw. Resultate unter Verwendung
von GRAPE [ 20 ], [ 21 ], einer Programmierumgebung flir graphische Darstellungen,

visualisiert.

Der Praprozessor ist ein interaktives Werkzeug mit graphischer Oberflache, mit dem alle
Modelldaten, die fUr eine Simulation benétigt werden, erzeugt oder editiert werden kon-
nen. Ein Schwerpunkt war der Aufbau und die Bearbeitung eines geometrischen Modells
als EingangsgroBe fir den Simulator. Zweidimensionale Modellgeometrien kénnen unter
Verwendung digitalisierter hydrogeologischer Vertikalschnitte erstelit werden. Dreidimen-
sionale Geometrien werden sukzessive aus digitalisierten Tiefenlinienplanen der einzel-
nen hydrogeologischen Einheiten erzeugt. Weiterhin sind in dem Praprozessor Werkzeu-



ge zur Eliminierung redundanter Daten und zur Behebung von Inkonsistenzen
vorhanden. Alle EingabegréBen, die der Modellbeschreibung dienen, wie z.B. Permeabi-
litsten, Anfangs- und Randbedingungen etc., werden interaktiv abgefragt und eingege-

ben.

Der Simulator kann sowohl fuir zwei- als auch fir dreidimensionale Modelle benutzt wer-
den. Die vom Praprozessor gelieferten Geometrien werden mittels eines Grobgitterge-
nerators in ein unstrukturiertes Gitter umgesetzt. Es besteht fir zweidimensionale Mo-
delle aus Dreiecken und fiir dreidimensionale aus Tetraedern. Im dreidimensionalen Fall
kénnen zur Darstellung von geringmachtigen Schichten zusétzlich Prismen und Pyrami-
den benutzt werden. Die raumliche Diskretisierung wird nach der Finite-Volumen-Metho-
de durchgefiihrt. Zur Stabilisierung des Lésungsalgorithmus bei advektionsdominierten
Stromungen stehen verschiedene Upwind-Verfahren zur Verfligung. Durch die Imple-
mentierung der Aligned-Finite-Volumen-Diskretisierung wird der generelle Nachteil aller
Upwind-Methoden, der sogenannte Gittereffekt, reduziert [ 32 ], [ 33 ]. Zusétzlich kann
die Dispersion explizit, semi-explizit oder implizit beriicksichtigt werden. Um die Zahl der
Unbekannten fur groBe Modellgebiete mdglichst gering zu halten, werden sowohl das
raumliche Gitter als auch die Zeitschrittweiten mit Hilfe von a-posteriori-Fehlerschatzern
adaptiv verfeinert bzw. vergrobert. Als Losungsalgorithmus finden lineare Mehrgitterver-
fahren Anwendung, wobei die Gleichungen nach dem Newton-Verfahren linearisiert wer-
den. Zur Lésung der zeitlichen Komponente stehen ein implizites Euler-Verfahren und ein
Feinschritt-Theta-Verfahren, dessen bekannteste Variante der Crank-Nicolson-Algorith-
mus ist, zur Verfiigung. Der Simulator kann auf Workstations, auf Workstation-Clustern
und auf massiv-parallelen Rechnern eingesetzt werden. Beim Einsatz auf Mehrprozes-
sor-Rechnern wird die Lastverteilung dynamisch durchgefihrt, d.h. nach Abarbeitung
mehrerer Zeitschritte wird automatisch daflir gesorgt, daB die Last wieder gleichmaBig

auf die Prozessoren verteilt wird (dynamic load balancing).

Im Postprozessor werden die anfallenden Ergebnisdaten, deren Umfang sehr grof3 wer-
den kann, effizient visualisiert. Dazu wurde eine adaptive Visualisierung auch fur die auf
einem nicht adaptiven Gitter gerechneten Daten realisiert. Es knnen Ergebnisse von
zeitabhangigen Rechnungen dargestellt werden. Erforderlichenfalls kann zwischen be-
nachbarten Zeitpunkten interpoliert werden, falls keine Daten fiir den gewlinschten Zeit-
punkt berechnet wurden. In solchen Féllen kann es auch notwendig sein, sowohl zeitlich



als auch raumlich zu interpolieren, falls der betrachtete Zeitpunkt in einem Zeitschritt
liegt, bei dem das rdumliche Gitter adaptiv geéndert wurde. Weiterhin gibt es zusétzlich
die Méglichkeit, Animationen zu erstellen. Diese tragen nicht unerheblich zum Verstand-
nis der komplexen Vorgénge bei Dichtestrémungen bei, da sie die zeitliche Komponente
der Prozesse sichtbar machen. Es stehen auch mehrer Methoden zur Darstellung von

Teilchenbahnen zur Verfligung.

21 Physikalische Grundlagen

Mit dem Programmpaket d°f steht ein numerisches Modell zur Simulation von Dichtestrd-

mungen fur folgende Bedingungen zur Verflgung:

- 3-dimensional, 2-dimensional vertikal

- fluidgesattigtes, inkompressibles, pordses Medium

- homogene/heterogene und isotrope/anisotrope Hydrogeologie

- gespanntes Aquifersystem

- inkompressibles Fluid

- instationdre Stromung und instationérer Transport von Salz

- Konvektion, Diffusion, Dispersion

- Stoffgesetze fiir Dichte und Viskositat in Abhangigkeit von der Konzentration des
geldsten Salzes

- Anfangsbedingungen fir Konzentration

- Randbedingungen flir Druck und Konzentration

- Quellen und Senken

2.2 Mathematische Beschreibung

Im Gegensatz zu Modellierungen von StiBwasserstromungen im pordsen Medium muf3
bei der Behandlung von Dichtestrdmungen nicht nur eine Differentialgleichung, die soge-
nannte Strémungsgleichung flr das Fluid, sondern simultan auch noch eine zweite, die
Transportgleichung fir das gel6ste Salz, geldst werden (siehe z.B. [28], [ 34 ], [ 22]).
Diese beiden Differentialgleichungen stellen die Erhaltung der Gesamtmasse des Fluids



und der Masse des geldsten Salzes im betrachteten Modellgebiet dar. Durch den Trans-
port des Salzes andert sich die Konzentration und damit auch die Dichte und die Visko-
sitat des Fluids sowohl raumlich als auch zeitlich. Diese Anderungen aber beeinflussen
wiederum die Stromung. Diese Rickwirkung driickt sich in einer nichtlinearen Kopplung
der beiden Differentialgleichungen Uber Dichte und Viskositat des Fluids aus. Diese
Kopplungen machen es weiterhin erforderlich, zeitabhéngig zu rechnen. Dagegen kon-
nen im Falle reiner StiBwassermodellierungen ohne den Einflu3 von Salinitat, sofern es
die vorgegebenen Randbedingungen zulassen (d.h. zeitunabhéngig sind), stationére Zu-

stdnde angenommen werden.

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

senbruch fur Salz angegeben:

Hierbei sind die Konzentrationen auf der rechten Seite der Gleichung absolute Massen-
brliche. Im folgenden représentiert das Symbol ¢ stets den relativen Massenbruch ¢,
Das Maximum der Konzentration kann entweder der Massenbruch gesattigter Salzlauge
oder aber die maximale Konzentration des untersuchten Problems sein. Konsistent dazu
wird die maximale Dichte, die zu dieser maximalen Konzentration gehért, angegeben. Da
in diesem Modell der EinfluB der Temperatur auf die Sattigungskonzentration vernach-
lassigt wird, werden also Effekte wie z.B. Nachidsung nicht bertcksichtigt.

Der Zusammenhang der Konzentrationsangabe als Massenbruch c;, mit der als Masse

pro Volumen cy,, ist durch

Cyol = Cabs " P

gegeben.
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2.2.1 Die partiellen Differentialgleichungen

Dichtestrdmungen werden durch zwei Gleichungen fir die Erhaltung der Gesamtmasse
und der Salzmasse beschrieben. Als Variablen dienen der Druck p und der relative Salz-
massenbruch c. In der oben festgelegten Notation haben diese Gleichungen folgende

Form:
o (0p) + V- (gp) = s (2.1)
und
d(0pe) + V - (gpe — p(D + D_)Ve) = s, (2.2)

Dabei wird angenommen, daB der GesamtmassenfluB3 in ein Produkt aus Geschwindig-
keit g und Dichte zerlegt werden kann, wahrend fur den Salzmassenflu3 angenommen
wird, daB er sich aus einem konvektiven Flu3 der Salzmasse mit der Geschwindigkeit ¢
und einem dispersiven FluB nach dem Fickschem Gesetz zusammensetzt. Hierbei hdngt
die molekulare Diffusionskonstante D,,, nur vom Fluid ab. Der Dispersionskoeffizient D
hingegen kann vom Druck p, dem Salzmassenbruch ¢ und deren Ableitungen abhangen.
Zusatzlich wird von der Geschwindigkeit ¢ angenommen, daf3 sie dem verallgemeiner-

tem Darcy-Gesetz

k p = p(e)
g = ——(Vp — pg) mit (2.3)
H po= u(e)

folgt. Dabei ist k die Permeabilitét des Mediums, die nur vom Ort abhéngt. Sie kann aber
im Falle von Anisotropie auch richtungsabhéngig sein. Die Viskositat u héngt vom Salz-
massenbruch ¢ ab und ist nicht explizit ortsabhéngig. Weiterhin werden noch die Abhéan-
gigkeiten der Ubrigen Koeffizienten durch Materialgesetze und Zustandsgleichungen
spezifiziert. Fiir die Porositat wird angenommen, daB sie nur eine Funktion des Ortes ist.
Eine Speicherung durch die Kompressibilitdt von Matrix oder Fluid wird vernachlassigt.
Im allgemeinen ist diese Vernachlassigung méglich, da die Zeiten flr den Druckausgleich
deutlich kleiner sind als die Transportzeiten des Salzes.

-11 -



Im Gegensatz zu anderen Autoren, wie z.B. [ 9], [ 23 ] und [ 28 ], wird auf die Verwen-
dung der Oberbeck-Boussinesq-Approximation verzichtet. Diese Néherung fuhrt zu einer
erheblichen Vereinfachung der Differentialgleichungen, da alle Dichteédnderungen bis auf
die in dem Auftriebsterm pg in der Darcy-Gleichung ( 2.3 ) vernachléssigt werden. Diese
Approximation ist aber nur flr geringe Konzentrationen anwendbar [9 ], [ 37 ].

2.2.2 Der Dispersionstensor

Ublicherweise wird der Dispersionstensor wie folgt

: (2.4)
.. e — a q q N
Y |¢I|k’1 ijkl el

angesetzt [ 4 ], wobei der Tensor vierter Stufe ajq sich je nach Isotropie-Eigenschaften
des Mediums auf zwei oder mehr Hauptwerte vereinfachen 1a3t. Bei diesem Ansatz er-
scheint die Abhangigkeit der Dispersion von der Konzentration und dem Druck nur indi-
rekt Uber die Geschwindigkeit. Zusétzliche Dichteabhangigkeiten, wie in [ 54 ] oder auch
in [ 26 ] beschrieben, werden vernachlassigt, da sie in bedeutendem Maf3e erst als ma-
kroskopische Effekte auftauchen und dann durch die explizite Auflésung der Heterogeni-
taten der Aquifer im Modell diese Effekte mitberechnet werden. Wie schon in [ 5] be-
schrieben, ergibt sich aus der Gleichung (2.4) fir isotrope Medien der héaufig

verwendete Scheidegger-Ansatz fiir den Dispersionstensor

o, — O

L T T

—q9q (2.5)
lql

D = lqlo I+
Dabei ist qT der zu ¢ transponierte Vektor, Igl der Betrag von ¢ und I die Einheitsmatrix.
Obiger Dispersionstensor hat noch zwei Freiheitsgrade: ndmlich die longitudinale Disper-
sionsiénge o fur Dispersion in Richtung der Geschwindigkeit ¢ und die transversale Di-
spersionslange o, fir Dispersion senkrecht zur Geschwindigkeitsrichtung.

-12 -



Fur geschichtete Medien ergibt sich nach Burnett, Frind [ 7 ] eine Unterscheidung der
transversalen Dispersionslange nach vertikal-transversaler Dispersion und horizontal-
transversaler Dispersion. Dieses Modell ist eine Erweiterung von (2.5).

2.2.3 Anfangs- und Randbedingungen

Das durch die beiden Gleichungen (2.1 ) und ( 2.2 ) definierte Problem kann eindeutig
gelést werden, wenn Anfangs- und Randbedingungen angegeben werden. Durch die
Randbedingungen kénnen die Werte einer Variablen auf dem Rand oder Fliisse tiber den
Rand festgelegt werden. Die erste Art der Randbedingung nennt man Dirichlet-, die zwei-
te Neumann-Randbedingung. Wird eine Linearkombination aus FluB und Randwert vor-
gegeben, dann handelt es sich um eine Cauchy-Randbedingung.

Fur den Salzmassenbruch ¢ muB eine Anfangsverteilung cy(x,y,z) vorgegeben werden.
Der hydrostatische Druck wird konsistent dazu aus den Massenerhaltungsgleichungen
als Anfangsbedingung py(x.5,z) berechnet. Die Anfangsbedingung fir den Salzmassen-
bruch kann als globale Funktion flir das gesamte Modellgebiet vorgegeben werden. Zu-
satzlich besteht noch die Méglichkeit, flir einzelne hydrogeologische Einheiten andere
Funktionen als Anfangskonzentration zu definieren. Weiterhin ist es mdoglich, die An-
fangswerte der Konzentration Uber eine Datei als Werte auf einem &quidistanten Gitter

anzugeben.

Die Randbedingungen fiir die Gleichungen ( 2.1 ) und ( 2.2 ) werden nicht auf dem gan-
zen Gebietsrand, sondern stiickweise fir einzelne Randstlicke angegeben. Dafir wird
der Rand in eine endliche Zahl von offenen Randstlicken I" zerlegt. Fur jedes Randstiick
I" wird ein Satz von zwei Randbedingungen benétigt; eine fiir den Druck in der Gesamt-
massenerhaitungsgleichung und eine fir die Konzentration bzw. die Salzmassenerhal-
tung. Die Darstellung der Randbedingungen folgt im weiteren den Beschreibungen in
[14]und[8].
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Fur die FluBrandbedingungen werden zur Vereinfachung die folgenden Bezeichnungen

verwendet:
oyp = pn - q (2.6)
dyc = pn - (qc — (D + D, )Vc) (2.7)

In 0% sind folgende Randbedingungen fiir den Druck verfligbar:

- Dirichlet-Bedingung fur den Druck
p(x, t) = p.(x ¢t)firxe r (2.8)
- Neumann-Randbedingung flir den MassenfluB3 ( 2.6 ) als Funktion von Ort und Zeit
dyp = f(x,t)firx e T (2.9)

- Die Normalkomponente der (massengemittelten) Darcy-Geschwindigkeit wird an-

gegeben
dyp = pg(x, t)firx e T (2.10)
- keinen Volumenverlust liber den Rand

oyp = -n - (D + D )Vp(c) = —p'(c)n - (D + D, )Ve
S n-v, =0 (2.11)

\4

fir xe I’
Diese Randbedingung kann benutzt werden, um Salzeintrag an Réndern von Mo-

dellgebieten ohne Volumenénderung zu modellieren, was vor allem bei total abge-

schlossenen Gebieten wichtig sein kann.
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Fur den Salzmassenbruch sind folgende Randbedingung verflgbar:

Dirichlet-Bedingung flir Salzmassenbruch

c(x,t) = c(x t)firxe I (2.12)

Neumann-Bedingung fiir den Salzmassenfluf3

dyc = h(x, t)furx e T (2.13)
Ablaugungsbedingung
dyc = a(x, t)(c —c(x, t))furx e I (2.14)

Auf dem Randstiick miissen eine Ablaugungskonstante a (x, #) und der Salzmas-

senbruch c¢,(x, ¢) der Lauge definiert sein.

Ausstromrandbedingung (verschwindender diffusiver/dispersiver Salzfliisse):

i
el

—pn - (D + D, )Vec
firx e T. (2.15)
& dyc = pn - qc

Sie stelit eine Approximation fir einen Ausstromrand n-q > 0 dar, bei dem weder
die Konzentration am Rand noch der Fluf3 (iber denselben bekannt sind. Diese Be-
dingung 4Bt an entsprechenden Stellen die Méglichkeit, daf sich sowohl die Kon-

zentration als auch der Salzfluf3 frei einstellen kann.
Implizite Randbedingung, die dynamisch in Abhangigkeit von der Richtung der Ge-

schwindigkeit zwischen einer Dirichlet-Bedingung fiir den Salzmassenbruch und

der Ausstromrandbedingung umschaltet. Hierbei ist
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- 0
c(x, 1) = c.(x, 1) {n 1<
fur n-q> 0- (216)
dyc = pn - qc
xe T

Der Dirichlet-Wert fiir den Salzmassenbruch muB fiir das gesamte Randstiick an-
gegeben sein, auch wenn er nur in Bereichen mit Einstrom n-g < 0 verwendet wird.
Diese implizite Randbedingung ist nicht differenzierbar und kann sowohl numerisch
als auch analytisch ungunstige Eigenschaften haben. Wenn eine Neumann-Rand-
bedingung fir den GesamtmassenfluB oder die Geschwindigkeit Gber den Rand
auf dem Randstuck T gilt, 1&Bt sich diese Randbedingung direkt in eine Dirichlet-

oder Ausstromrandbedingung tberfiahren.

Die Ablaugungsbedingung, die Ausstromrandbedingung und auch die implizite Randbe-
dingung hangen von der Lésung auf dem Rand ab. Die letzten beiden sind sogenannte

nicht-lineare Randbedingungen.

Im Prinzip lassen sich die Randbedingungen aus beiden Aufzéhlungen beliebig kombi-
nieren, doch sind z.B. die Dirichlet-Werte nicht auf jedem Randstlick a-priori bekannt.
Deshalb ist es wichtig, den Rand des Modeligebietes physikalisch zu wéhlen und nach
den physikalischen Eigenschaften des Randstiickes ein geeignetes Paar von Randbe-

dingungen zu wéhlen.

2.2.4 Zustandsgleichungen und Materialeigenschaften

Die Eigenschaften der Salzlésung werden durch zwei Materialgesetze beschrieben: die
Dichte p sowie die dynamische Viskositat 1 hangen von der Konzentration ¢ (Massen-
bruch) des Salzes ab. Diese Funktionen sind nicht explizit orts- und druckabhangig. Hier
werden die Parameter fir NaCl-Loésungen in Wasser unter atmospharischem Druck bei
einer Temperatur von 20°C angegeben. Im folgenden werden die in d°f standardmaBig
bereitgestellten Abhangigkeiten beschrieben.
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Die Dichte wird folgendermafBen angegeben:
plc) = py - pr(e) (2.17)

Es ist dem Benutzer freigestellt, fir seine Belange adaquate Funktionen fiur die relative
Dichte

o *(e) = &) (2.18)
Po

zu definieren. Dabei entspricht die Dichte p, der Konzentration ¢ = 0. In diesem Fall ist
das die Dichte von reinem Frischwasser bei der Temperatur 8, = 20°C. Fir reine NaCl-
Lauge gilt: po=p (¢=0, 8 =20°C) = 998,2 kg m™ und ppay = p(c = 1,6 = 20°C)
=1197,2 kg m™ fur geséttigte NaCl-Lauge bei der Konzentration Caps max = 0,26 und
8, = 20°C. StandardmaBig stehen die in Tabelle 2.1 aufgelisteten Funktionen flir die

relative Dichte zur Verfligung.

Tabelle 2.1: Standardfunktionen fur die relative Dichte

relative Dichte

konstant pR(c) = 1
p p
p J2 0
0
p @ v ¢
real pre) = |2Z| = o7, mity = 07
Po p
p -1
p () = [1+ c [ 0 —1]]
. max\Pmax
ideal
: = (1l =-¢)+ -
PC*(C) pmax/po
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Die dynamische Viskositét in Abhéngigkeit von Konzentration wird analog dargestellt:

n(e) = By BHE) (219)

Analog miissen relative Viskositaten in Abhéngigkeit von der Konzentration vorgegeben

werden:

wre) = ——— (220)

Hierbei entspricht py der Konzentration ¢ = 0 und der Referenztemperatur 6, = 20°C.

Dieses ist die Frischwasserviskositat g = p(c =0, 6 =20 °C) = 1,002:10°3 kg m's™. Der

Wert der maximalen Viskositat pm., bei der maximalen Konzentration Capg max=0,26 bei

0o = 20°C wird pyax = Mc=1,0=20°C) = 1,990-10'3 kg m"s'1.StandardméBig stehen

die in Tabelle 2.2 aufgelisteten Funktionen fur die relative Viskositét p.* zur Verfugung.

Tabelle 2.2: Standardfunktionen flir die relative Viskositat

relative Viskositaten
konstant ¥y = 1
18 - H
linear wre) = 1+7v, -c, mity, = e 0
u ”0
x(¢) = 1+ 1,8 -¢c-c 41 (c-c )
l'Lc ? abs, max 2 abs, max
real
3
44,5 - (e cabs, max)
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2.2.5 Hydrogeologische Parameter

Die Hydrogeologie des modellierten Gebietes wird durch Dispersivitaten, Diffusionskon-
stanten, Permeabilititen, Porosititen und Tortuositaten beschrieben. Diese Gré3en sind
im allgemeinen ortsabhangig. Um eine einfachere Handhabbarkeit zu erreichen, kann
das Modellgebiet in unterschiedliche hydrogeologische Einheiten zerlegt werden. Fur
jede dieser Einheiten miissen Dispersivitat, Diffusionskonstante, Permeabilitat, Porositat
und Tortuositét vorgegeben werden. Im allgemeinen werden hydrogeologische Einheiten
so definiert, daB die zugehdrigen Parameter als konstant angenommen werden kdnnen.
In diesem Falle mussen diese Werte angegeben werden. In d%f kdnnen Permeabilitaten
und Porositaten auch als einfache Funktionen des Ortes definiert werden. Dann mlssen
die Funktionsnamen und die zugehdrigen Funktionsparameter angegeben werden.

Die Permeabilitat
Die Permeabilitét k wird firr jede hydrogeologische Einheit angegeben. Sie ist ein sym-
metrischer Tensor zweiter Stufe. In d°f sind folgende Standardangaben implementiert:

- Fir ein isotropes Medium ist die Permeabilitit eine skalare GroBe, die konstant
oder eine Ortsfunktion sein kann.

- Zur Beschreibung von kleinskaligen Heterogenitéten, die nicht explizit modelliert
werden, kann die Permeabilitat der entsprechenden hydrogeologischen Einheit
stochastisch beschrieben werden. In diesem Fall wird der Typ der Verteilungsfunk-
tion sowie die Korrelationsfunktionen mit den jeweils zugehorigen Parametern vor-
gegeben. Zur Zeit sind folgende Mdglichkeiten in d% enthalten:

* Verteilungsfunktionen fir die Permeabilitat:
Normal- oder Lognormal-Verteilung mit Mittelwert und Varianz als Parameter

» Korrelationsfunktion:
Normal- oder Exponentialverteilung jeweils isotrop oder anisotrop mit einer bzw.
drei Korrelationslangen.

- Fir anisotrope Medien wird der Permeabilitatstensor durch seine drei Eigenwerte
und die drei Eulerwinkel, welche die Rotation vom Hauptachsensystem der Perme-
abilitat in das Koordinatensystem des Models beschreiben, bestimmt. Sowohl die
Eigenfunktionen als auch die Eulerwinkel kénnen Konstante oder Ortsfunktionen

sein.
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Die Porositét
Hiermit ist die effektive Porositat ¢, also diejenige, die der Strémung zugénglich ist, ge-
meint. Sie wird flr jede hydrogeologische Einheit gesondert angegeben und kann eben-

falls konstant oder eine Ortsfunktion sein.

Die Diffusion
Die Diffusionskonstante D,,, im porésen Medium wird als Produkt aus freier molekularer

Diffusionskonstante D, mit Porositat ¢ und Tortuositat To angenommen.
D = D_,0T, (2.21)

Es wird dabei davon ausgegangen, daf die freie Diffusion in jeder hydrogeologischen
Einheit als konstant angesehen werden kann. Im allgemeinen ist die Tortuositat ein Ten-
sor zweiter Stufe, um anisotrope Diffusion beschreiben zu kénnen. Obwohi die in a3
verwendete Diskretisierung dieses zulaBt, wird nur isotrope Diffusion behandelt. T

kann konstant oder eine einfache Ortsfunktion sein.
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3 Die Labor-Experimente des RIVM

In den Niederlanden wurden am Rijksinstituut voor Volksgezondheid en Milieuhygiene
(RIVM) in Zusammenarbeit mit dem Geotechnischen Labor der Technischen Universitat
Delft Experimente zu Dichtestrdmungen durchgefihrt [ 25 ]. Es wurden sieben Versuche
durchgefuhrt. Auf Grund der experimentellen Randbedingungen steliten sich bei finf Ex-
perimenten eindimensionale bzw. bei zwei Experimenten zweidimensionale Stromungen
ein. Die Versuchsergebnisse wurden im Rahmen des internationalen Projektes INTRA-
VAL [ 51 ] als Testfélle zur Verfligung gestellt. Wahrend des Projektes Intraval konnten
alle beteiligten Arbeitsgruppen Simulationen der eindimensionalen Experimente durch-
fuhren. Die zweidimensionalen Experimente jedoch konnten nur von wenigen Gruppen
und unter starken Vereinfachungen modelliert werden [ 10 ]. Die Ergebnisse waren nicht
zufriedenstellend. Erst in jlngerer Zeit konnten diese Experimente modelliert und eine

systematische Parameteridentifikation durchgefuhrt werden [ 23 ].

3.1 Der Versuchsaufbau

Der experimentelle Aufbau [ 25 ] besteht aus einem aufrecht stehenden rechteckigen
Saule aus Plexiglas, deren Innenabmessungen 1138 mm in der H6he, 60 mm in der Brei-
te und 10 mm in der Tiefe betragen (siehe Abbildung 3.1). Diese S&ule ist mit einem syn-
thetischen pordsen Medium, das aus Glaskugeln besteht, und mit Wasser geringer Sa-
linitdt gefdllt. Der Durchmesser der Glaskugeln variiert zwischen 0,4 und 0,52 mm.
Hierdurch wird versucht, ein méglichst homogenes Medium zu erhalten. Dieses ent-
spricht einer theoretisch hergeleiteten Permeabilitdt und Porositat von 1,6~10'10 m? bzw.
von ca. 40%. Am oberen Ende der Saule ist ein offener AuslaB3, wahrend sich am unteren
Ende neun EinlaBéffnungen befinden. Diese Offnungen sind dquidistant und kénnen un-
abhangig voneinander gedffnet bzw. geschlossen werden. Wird Wasser durch diese Ein-
laBoéffnungen injiziert, so kommt es wegen der im Vergleich zu H6he und Breite sehr klei-
nen Tiefe der Saule zumindest in der Nahe der Offnungen zu einer zweidimensionalen
Stromung. Es ist jedoch zu erwarten, daf3 diese Strémung, zumindest falls alle neun Ein-
lasse gedffnet sind, in einem Abstand, der klein gegen die Gesamtlange der Saule ist,
eindimensional wird. Durch diese EinlaBéffnungen wird in den einzelnen Experimenten
Salzwasser verschiedener Konzentration injiziert. Durch Variation der Anzahl der ge6ff-
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Abb. 3.1 Schematischer Aufbau der RIVM-Laborversuche. L, C und R stehen fiir
linke, zentrale bzw. rechte Elektroden. Q(t) ist die zeitabhangige Einstrom-

rate. Der Zuflu3 kann Gber die Anzahl der gedffneten Ventile verandert

werden.

neten EinlafBBventile kénnen in den einzelnen Experimenten raumlich unterschiedliche
Strémungen erzeugt werden. Zu Beginn jedes einzelnen Experimentes ist die Séule mit
Wasser gefiillt, das eine niedrigere Konzentration als das einstromende Wasser hat (sie-
he Tabelle 3.1).

Die Durchstrémung der Séaule wird durch die Druckdifferenz langs der Sdule und die
Dichteverteilung des Wassers in der S&dule angetrieben. Die Druckdifferenz entsteht
durch unterschiedliche Hohenniveaus der Ein- und AuslaBreservoirs und durch die un-

terschiedlichen Konzentrationen des ein- bzw. ausstromenden Wassers. Die Dichtever-
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teilung wiederum wird durch die Verdrangung des Wassers mit Anfangskonzentration
durch Salzwasser verandert, so daf3 eine raumlich und zeitlich verdnderliche Konzentra-

tionsverteilung entsteht.

Die Experimente wurden mit Lésungen von chemisch reinem NaCl durchgefuihrt. Bei je-
dem der durchgeflihrten Experimente wurde die Einstromrate in Abh&ngigkeit von der
Zeit gemessen. Die Konzentrationsverteilungen im Innern der Sdule wurden in funf waag-
rechten Reihen, die unterschiedliche Abstande vom unteren Ende der Séule hatten,
durch Leitfahigkeitsmessungen bestimmt. Jede Reihe enthielt drei MeBelektroden. Der
experimentelle Aufbau ist schematisch in Abbildung 3.1 dargestellt.

Die einzelnen Experimente unterscheiden sich in den Konzentrationen des anfénglich
vorliegenden SiiBwassers, in denen des zustrdmenden Salzwassers, in den Einstromra-
ten und in der Anzahl der gedffnet EinlaBventile. Insgesamt wurden sieben Versuche
durchgefiihrt. Bei vieren waren die Konzentrationsdnderungen klein und bei den restliche
drei groB3. Fir die Versuchsbenennungen wurden die Konzentrationsénderungen L (low)
bzw. H (high) und die Dimensionalitat der Strémung 1D bzw. 2D benutzt. Der Name endet
mit einem zweistelligen Laufindex. In Tabelle 3.1 sind die Konzentrationen und die Zu-
fluBraten der einzelnen Versuche aufgefuhrt. Der genaue zeitliche Verlauf der ZufluBra-

ten ist in Abbildung 3.2 dargestellt.

3.2 Die Modellierung

Fir die Modellierung mit dem Rechenprogramm d3f wurden die Parameter verwendet,
die sich bei den frlheren Modellrechnungen zu den RIVM-Versuchen mit den Program-
men SWIFT und CHET [ 11 ], [ 50 ] als sinnvoll erwiesen hatten. Damals wurden aus den
geometrischen Abmessungen der Séule, den Einstromraten und den Durchbruchszeit-
punkten die Porositaten zwischen den einzelnen Elektrodenreihen bestimmt[ 11 ]. Es er-
gaben sich fiir die verschiedenen eindimensionalen Experimente unterschiedliche Poro-
sitdten. Die Durchflhrung aller Experimente erstreckte sich Uber einen Zeitraum von
ungefahr vier Monaten. Die Anderungen der Porosititen kdnnen eventuell durch das zwi-
schen den Experimenten durchgefihrte Entfernen der Salzlésungen durch Ruckwarts-
spilen erklart werden. Auch ein Durchbiegen der Plexiglasplatten aus denen die Séule
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Tabelle 3.1 Konzentrationen und ZufluBraten der einzelnen Experimente
Experiment :\Eﬂiiztsg::ruc;h [witgs/:t%m ZufluBraten [mi/s] Dimension
L1D01 1,37 2,88 0,411 - 0,397 1D

' L1D02 1,75 12,78 0494-0172  |1D
L1D03 2,07 13,70 0,237-0,157 1D
H1DO01 278 81,03 0,417-00389 | 1D
H1D02 3,17 1 235,6 0,6122-0,0659 | 1D
L2D01 3,84 4,50 0,05 - 0,0122 2D
H2DO01 4,65 176,66 | 0,230-0,168 2D

aufgebaut war, kann als Ursache herangezogen werden. Es ist jedoch keine Korrelation

zwischen der zeitlichen Abfolge der einzelnen Experimente und den Porositatsanderun-

gen feststellbar.

Die Porositéten fiir die zweidimensionalen Versuche wurden in den damaligen Rechnun-

gen nicht ermittelt. Deshalb wurden die Rechnungen mit den Porositaten von L1D01 be-

gonnen und durch Variation an die gemessenen Durchbruchskurven angepafBt. Dabei

stellte sich heraus, daB fur den Fall H2D01 die Porositdten aus H1DO1 am geeignetsten

waren. Die von Héfner at al. [ 23 ] bestimmten Porositaten lieferten schlechtere Ergeb-

nisse. Dieses ist durch die Verwendung der Oberbeck-Bousinessg-Approximation in

Tabelle 3.2 Porositaten flir die Bereiche zwischen den Elektroden
' Versuch Elektrode 1 Elektrode 2 | Elektrode 3 Elektrode 4
L1Do1 0,421 10473 | 0,382 10,426 )
L1D02 0,419 0,448 10,368 0,415
L1D03 | 0,453 0,441 10,366 0,402
' H1DO1 o558 0435 0370 0,392
H1D02 | 0,583 0422 0373 0,409
L2001 0,336 0,497 0,369 0,421
 H2D01 0,558 10,435 10,370 0392
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[ 23 ] zu erklaren. Diese Naherung ist nur fiir geringe Salzkonzentrationen anwendbar
[91,[ 37 ]. In Tabelle 3.2 sind die damals ermittelten Porositéten flr die eindimensionalen
Experimente [ 11 ] gemeinsam mit den neuen flr die zweidimensionalen Experimente

aufgeflihrt.

Tabelle 3.3  Dispersionslangen in den einzelnen Experimente

Experiment Iocc)[]?irt#rgir]]ale Dispersionslange g:r;s;i:s]ale Dispersionslange ‘
L1D01 0,8 - |
| L1D02 08 i o
‘Lipo3 |08 -

'H1DO1 0,25 i E
'H1D02 0,25 N ‘
| L2DO1 0,8 0,08 |
‘HaD01 o1 0,05 _

Analog wurden die longitudinalen Dispersionslédngen aus den friiheren Rechnungen
abernommen. Damals wurden die longitudinalen Dispersionslangen durch Vergleich der
Steilheiten von berechneten und der gemessenen Durchbruchskurven bestimmt. Dazu
wurde die longitudinale Dispersionsldnge solange variiert bis eine ausreichende Uber-
einstimmung vorlag. Es wurden also Porositdten und Dispersionslangen unabhangig
voneinander festgelegt. Zusatzlich wurde nach Augenschein entschieden, ob die Uber-
einstimmung geniigend gut war. Ahnlich wurde auch jetzt bei den zweidimensionalen Ex-
perimenten vorgegangen. Eine Ausnahme bildet das Experiment L1D01. Da bei diesem
Experiment die Einstromrate praktisch konstant ist, kann die Dispersionslange analytisch

aus

c

c(z, t) = Eoerfc[z_—ut-J

2 o ut

ermittelt werden.
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Dabei sind ¢, die Konzentration des verdrangten Wassers, z der vertikale Abstand vom
t
EinlaB, u = Q(])_(A2 die Fluidgeschwindigkeit, A der Saulenquerschnitt und erfc(x) die

komplementére Fehlerfunktion. Die Kalibrationsrechnungen von Hafner et al. [ 23 ] sind
dagegen nach der Least-Square-Methode durchgefiihrt worden. Dabei werden dann Po-
rositaten und Dispersionslangen simultan angepaft. Zusatzlich werden alle Datenpunkte
in die Kalibrierung einbezogen, wéhrend bei der Methode “per Auge” genau genommen
nur die Steilheit der Durchbruchskurve und der Durchbruchszeitpunkt fir die Parameter-
bestimmung relevant sind. Leider sind auf Grund der oben beschriebenen Verwendung
der Oberbeck-Bousinessg-Approximation die Parameterwerte nicht (ibertragbar. Die Be-
nutzung der Approximation macht sich auch in der Dimension der Konzentration bemerk-
bar. In der vorliegenden Arbeit werden die Konzentrationen als Massenbriiche in kg/kg

undin[237in kg/m3 angegeben.

2g1 angenommen. Dieses entspricht der Dif-

Die Diffusionskonstante wurde zu 1-10"2 m
fusion in Wasser mit der Konzentration Null. Fir die Dichte von reinem Wasser wurden
1000 kg-m'3 und flir die von gesattigter Salzlauge 1200 kg-m'3 benutzt. Die dynamische
Viskositét von SiiBwassers ist 1-10° kg-m'1-s'1. Der Zusammenhang zwischen Dichte
und Konzentration und zwischen Viskositat und Konzentration wurde jeweils als linear an-
genommen (siehe Tabellen 2.1 und 2.2). Die mittlere Permeabilitat der Gesamtséule wur-
de experimentell bestimmt. Sie betrug 1,7-10'10 m?. Diese Werte wurden in allen Rech-

nungen benutzt.

Alle vertikalen Rander des Modellgebietes wurden undurchldassig modelliert. Der Druck
am oberen Rand, an dem das verdrangte Wasser ausstréomt, wurde auf Atmosphéren-
druck festgehalten. Fir die Konzentration wurde die Ausstromrandbedingung vorgege-
ben, d.h. daB der dispersive/diffusive Strom Null wird. Flr den unteren Rand wurde far
jedes einzelne Experiment aus der gemessenen Einstromrate und den Flachen der ge-
offneten Ventile eine zeitabhangige Einstromrandbedingung mit jeweils konstanter Kon-
zentration bestimmt. Fur die eindimensionalen Félle wurde angenommen, daf3 die ge-
samte Querschnittsfldche der Saule von 65,4 cm? beim Einstrom zur Verfligung stand.
In den zweidimensionalen Fallen wurde die Einstromgeschwindigkeit fur alle betroffenen
Ventile mit einer Ventilquerschnittsflache von 2,01 cm? errechnet. Der Einstrom fand nur

an den jeweiligen Ventilorten statt.
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ZufluBrate [ml/s]

Zeit [s]

Abb. 3.2 Zeitabhangige Einstromraten flr die verschiedenen Experimente

In der Abbildung 3.2 sind die zeitlich veranderlichen Einstromraten fur die einzelnen Ver-
suche dargestelit. Die Volumenstrome liegen in dem Bereich von 0,05 ml/s bis 0,6 ml/s

und variieren innerhalb der einzelnen Versuche teilweise sehr stark.

Da es bei diesen Rechnungen um die Modellierung der Dispersion ging, wurde das Dis-
kretisierungsverfahren mit der geringsten numerischen Dispersion ausgewahlt, namlich
das Zentrale-Differenzen-Verfahren. Dieses Verfahren hat allerdings gegentiber den Up-
wind-Verfahren den Nachteil, weniger stabil zu sein. Dieses macht sich bei einigen Rech-
nungen durch leichte Uber- bzw. Unterschwingungen bemerkbar.

Bei allen Simulationen wurde das Grobgitter so festgelegt, daB die Orte an denen sich
Elektroden zur Bestimmung der Konzentration befinden, mit Gitterknoten im Modell tber-
einstimmen. Hierdurch wird verhindert, daB zur Bestimmung der berechneten Durch-

bruchskurven Interpolationen benétigt werden.
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3.2.1 Experimente zu eindimensionaler Strémung

Die Ergebnisse der Modellierungen der Experimente L1D01, L1D02 und L1D03 (niedrige
Konzentrationen) sowie H1D01 und H1D02 (hohe Konzentrationen) werden im folgenden
dargestellt. Da die Experimente in diesen Fallen nicht sensitiv auf die transversale Di-

spersion sind, wurde die transversale Dispersionslédnge ot = 0 gewahlt.

Bei allen Modellierungen der eindimensionalen Strdomungen wurde das Grobagitter, des-
sen Maschenweite mit dem vertikalen Abstand zwischen den Elektrodenebenen (= 50
cm) Ubereinstimmt, adaptiv viermal verfeinert. Dieses entspricht einer Gitterweite von ca.
3 mm. Lediglich bei der Simulation von H1D02 wurde flinfmal verfeinert und flhrte damit
auf eine Gitterweite von ca. 1,5 mm. Grébere Gitter wirden trotz des verwendeten Zen-
tralen-Differenzen-Verfahren auf Grund der numerischen Dispersion zu Fehlern fihren.

Dieses ware an einem flachen Verlauf der Durchbruchskurve erkennbar.

3.2.1.1 Der Versuch L1D01

Bei diesem Experiment wird Wasser mit der Konzentration 1,37-1 0 kg/kg durch Wasser
der Konzentration 2,88-10° kg/kg verdrangt. Die Einstromrate ist nahezu konstant. Sie
fallt wahrend der Mef3zeit innerhalb 9 000 s von 0,411 ml/s auf 0,397 ml/s ab. Die Mes-
sungen ergeben fir die linken (L), die rechten (R) und die zentralen (C) Elektroden jeder
horizontalen Elektrodenreihe fast identische Durchbruchskurven. Das bedeutet, daB3 die
Strémung in der Sdule in guter Naherung eindimensional ist. Deshalb werden im weiteren
nur die Durchbruchskurven an den zentralen Elektroden betrachtet. In der Abbildung 3.3
sind die gemessenen und die berechneten Durchbruchskurven flr die zentralen Elektro-
den dargestellt. Die Simulation wurde mit den Porositdten aus Tabelle 3.2 und den Di-
spersionslangen o = 0,8 mm und o1 = 0 mm durchgefiihrt (siehe Tabelle 3.3). Die un-
terschiedlichen MeBwerte flir die Anfangs- und Endkonzentrationen an den
verschiedenen Elektroden sind auf Schwierigkeiten bei der Kalibrierung der Leitféhig-
keitsmessung zuriickzufiinren. Ansonsten ist die Ubereinstimmung zwischen berechne-

ten und gemessenen Werten zufriedenstellend.
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Abb. 3.3 L1D01:; Durchbruchskurven an den zentralen Elektroden

3.2.1.2 Der Versuch L1D02

In diesem Versuch wird Wasser mit der Konzentration 1,75-10'3 kg/kg durch solches mit
2,785-10°° kg/kg verdrangt. Die Einstromrate nahm von 0,5 mi/s auf ca. 0,19 mi/s nach
400 s ab und wurde danach wieder auf 0,35 ml/s erhdht und nahezu konstant gehalten
(siehe Abbildung 3.2). Die Rechnungen wurden mit den in den Tabelle 3.2 bzw. 3.3 an-
gegebenen Porositaten und den Dispersionslangen o = 0,8 mm und .y = 0 mm durch-
geflinrt. In Abbildung 3.4 sind die MeBergebnisse gemeinsam mit den Simulationsergeb-
nissen dargestellt. Es ist zu erkennen, daB die Messungen der Anfangs- und
Endkonzentrationen durch die einzelnen Elektroden nicht exakt (ibereinstimmen. Dieses
ist sicherlich ebenfalls ein Effekt der Elektrodeneichung. Auffallig sind ebenfalls Abwei-
chungen zwischen Messung und Simulation bei der Ankunft der Konzentrationsfront an
Elektrode C4. Betrachtet man jedoch die Verlaufe der einzelnen Durchbruchskurven, so
ist festzustellen, daB diese mit gréBer werdender Modellzeit immer flacher und weicher
verlaufen. Daraus kann geschlossen werden, daB diese beiden Abweichungen auf Fehler
in den Messungen beruhen. Ansonsten ist die Ubereinstimmung zufriedenstellend.

-29-



3.0

Massenbruch [1073 kg/kg]

-.. Simylation . |
. C1
c2 . I
C3 .
. . . C4 . |
I T |
0 2250 4500 6750 9000

Zeit [s]
Abb. 3.4 L1D02: Durchbruchskurven an den zentralen Elektroden

3.2.1.3 Der Versuch L1D03

In diesem Versuch wird ebenfalls Wasser niedrigen Salzgehaltes von 2,97-10'3 kg/kg
durch Wasser mit geringfiigig erhdhtem Salzgehalt von 3,70-10° kg/kg ersetzt (siehe
Tabelle 3.1). Die Einstromrate schwankt zwischen 0,237 ml/s und 0,197 ml/s und ist da-
mit im Mittel um etwa den Faktor zwei kleiner als bei den beiden weiter oben beschrie-
benen Versuchen L1D01 und L1D02. Die Simulation wurde ebenfalls mit den in
Tabellen 3.2 und 3.3 aufgefiihrten Porositdten und den Dispersionsidngen oy = 0,8 mm
und ot = 0 mm durchgefihrt. Der in Abbildung 3.5 dargestellte Vergleich zwischen Mes-
sung und Simulation zeigt, wenn man von den Schwankungen der einzelnen Elektroden
absieht, eine zufriedenstellende Ubereinstimmung. Bei der Darstellung des berechneten
Konzentrationsverlaufs an der Elektrode C1 ist im Bereich zwischen 1 000 und 2 000 s
eine leichte Schwingung zu erkennen. Sie hat ihre Ursache in der bereits erwahnten Be-

nutzung des Zentrale-Differenzen-Verfahrens.
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Abb. 3.5 L1D03: Durchbruchskurven an den zentralen Elektroden

3.2.1.4 Der Versuch H1DO1

In diesem Experiment stromte Salzwasser mit einer deutlich héherer Konzentration von
81,0310 kg/kg in die Saule und verdrangt dabei SiBwasser mit der Konzentration
2781073 kg/kg. Die Einstromrate nimmt dabei kontinuierlich von 0,417 mi/s auf
0,039 mli/s ab. Fur die zentrale Elektrode der ersten Reihe liegen keine MeBwerte vor,
stattdessen werden die MeBwerte der linken Elektrode 1L benutzt. Die Simulation wurde
mit den in Tabelle 3.2 aufgefiihrten Porositaten ausgefihrt. Allerdings muf fur die longi-
tudinale Dispersionslange ein Wert von oy = 0,25 mm benutzt werden, um eine zufrie-
denstellende Ubereinstimmung zwischen Simulation und Experiment zu erreichen (siehe
Abbildung 3.6).
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Abb. 3.6 H1DO01: Durchbruchskurven flr linke bzw. zentrale Elektroden. Fir die er-
ste Elektrodenreihe liegt nur eine Messung an der linken Elektrode vor.

3.2.1.5 Der Versuch H1D02

Bei diesem Versuch wird StiBwasser der Konzentration 3,17-1 03 kg/kg durch fast geséat-
tigte Salzlésung mit 235,610 kg/kg verdrangt. Wahrend des Experiments sinkt die Ein-
stromrate von 0,612 ml/s auf 0,066 mi/s ab. Gegen Ende des Versuchzeitraums wurde
die Einstromrate zweimal erh6ht (siehe Abbildung 3.2). Diese Verédnderung der Einstrom-
rate wurde durch eine Erhohung des Einstromreservoirs erreicht. Bei der Simulation wur-
den die Porositdten entsprechend der Tabelle 3.2 benutzt. In Abbildung 3.7 ist der Ver-
gleich zwischen simulierten und gemessenen Durchbruchskurven dargestellt. Es ist
wiederum zu erkennen, daB3 die Messung der Konzentration der verdréngenden Salzl6-
sung mit den verschiedenen Elektroden nicht stabil ist. Bezuglich der Simulation ist wie-
derum ein Uberschwingen beim Erreichen der Endkonzentration bei den Elektroden 1C
und 2C zu erkennen. Dieses Uberschwingen wurde durch Verfeinerung des Gitters um
eine zusatzliche Stufe stark vermindert. Da aber keine Anderung bez(iglich numerischer
Dispersion bei dieser zuséatzlichen Verfeinerung erkennbar war, wurden auf weitere Ver-
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Abb. 3.7 H1DO02: Durchbruchskurven an den zentralen Elektroden

feinerungen des Gitters, die ein Verschwinden des Uberschwingens bewirkt hatten, ver-
zichtet. Auch diese Simulation wurde mit der longitudinalen Dispersionslange
oy = 0,25 mm durchgefiihrt (siehe Tabelle 3.3). Auch bei diesem Experiment ist die Uber-

einstimmung zwischen Simulation und Messung zufriedenstellend.

3.2.1.6 Zusammenfassung

Um eine zufriedenstellende Ubereinstimmung zwischen Experimenten und Simulationen
fir eindimensionale Strdmungen zu erhalten, mussen sowohl die Porositdten als auch
die longitudinalen Dispersionsléngen angepaBt werden. Alle Anderungen in der Struktur
des homogenen Mediums, die im Laufe der viermonatigen Experimentierzeit durch &u-
Bere Einflisse entstehen konnten, wurden in die Porositatswerte fur die Bereiche zwi-
schen den einzelnen Elektrodenreihen parametrisiert. Diese Werte wurden so bestimmt,
daR der Durchbruchszeitpunkt von den Simulationen richtig widergegeben wurde. Solche
Anderungen kénnen beispielsweise durch das Rickwartsspiilen der Saule zur Entfer-
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nung des Salzwassers oder durch Entweichen von vorhandenem Restgas aus der Saule
entstehen. Diese Schwankungen der Porositatswerte fir die einzelnen Experimente zei-

gen jedoch keine Korrelation zur zeitlichen Abfolge der durchgeflinrten Versuche.

Die Festlegung der longitudinalen Dispersionsldnge anhand der Steilheit der Durch-
bruchskurven zeigt, daB die Experimente (L1D01, L1D02, L1D03) mit kleiner Konzentra-
tionsdifferenz zwischen einstromendem und verdréangtem Wasser bei gleichzeitig kleinen
Konzentrationen mit einer einzigen Dispersionslange oy = 0,8 mm beschrieben werden
kénnen. Auch die Experimente mit mittlerer bzw. groBer Konzentrationsdifferenz (H1DO1,
H1D02) kommen ebenfalls mit einer einzigen Dispersionslédnge oy = 0,2 mm zur Be-
schreibung aus. Dieses legt nahe, daf die Dispersionsléngenénderung mit der Differenz
zwischen den Konzentrationen korreliert ist. Dieser Zusammenhang &8t sich zumindest

qualitativ erklaren [ 6 ].

Im mikroskopischen Bild einer Dichtestrdmung in pordsen Medien gibt es als Transport-
mechanismen flir Salz nur Advektion und Diffusion. Um Aussagen tiber makroskopische
GroBen wie Strdmungsgeschwindigkeit, Konzentration, etc. zu machen, wird Uber ma-
kroskopische Bereiche, die sogenannten reprasentativen Elementarvolumina (REV) ge-
mittelt. Das fiihrt dazu, daB nur mittlere Geschwindigkeiten bzw. Konzentrationen fir die
REV berechnet werden. Da aber diese mittleren GréBen in vielen Fallen nicht ausrei-
chend genau sind, werden die Abweichungen von diesen Mittelwerten in Form der hy-
drodynamischen Dispersion ber(cksichtigt. In diesem Sinne ist die Dispersion kein phy-
sikalischer Transportmechanismus, sondern nur ein Korrekturterm, der den Fehler in der
Transportmodellierung, der durch die Benutzung der Mittelwerte anstelle der wahren
Werte entsteht, korrigiert. Die alleinige Berlicksichtigung der Advektion im makroskopi-
schen Bild wiirde unter Vernachlassigung der numerischen Dispersion fir die RIVM-Ex-
perimente immer unendlich steile Durchbruchskurven in der Simulation ergeben, da sich
das gesamte Wasser mit der mittleren Geschwindigkeit bewegt. In der Realitat bewegen
sich die einzelnen Wasserteilchen jedoch mit unterschiedlichen Geschwindigkeiten. Die-
se lokalen Geschwindigkeitsvariationen fiihren beim rein advektiven Transport auch zu
lokalen Konzentrationsvariationen beim Salz. Diese Variationen in Geschwindigkeit und
Konzentration werden durch die hydrodynamische Dispersion in die Modellierung einbe-
zogen. Ein poréses Medium kann als ein Netzwerk von Porenkanélchen mit 6rtlich vari-

ierenden Stromungswiderstédnden angesehen werden. Dabei spiegeln diese variieren-
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Abb. 3.8 Modell zur Reduktion der Dispersionslénge

den Strdmungswiderstéande die Inhomogenitaten des Porenraumes wider. Sie bewirken,
daf3 sich eine Konzentrationsfront in den verschiedenen Rohren unterschiedlich schnell
ausbreitet (siehe Abbildung Abb. 3.8). Bei Dichtestromungen stellen sich also in den ver-
schiedenen Rohren unterschiedliche Dichten ein. Findet der Transport gegen die Gravi-
tation statt, so ergibt sich aus dem Prinzip der kommunizierenden Rohren ein rlicktrei-
bende Kraft, die bewirkt, daf3 diese Aufweitung der Konzentrationsfront wieder verkleinert
wird. Diese rlicktreibende Kraft ist proportional der Dichtedifferenz, d.h proportional der
Konzentrationsdifferenz. Das bedeutet aber im makroskopischem Bild, das die Dispersi-
on kleiner wird flir gréBere Konzentrationsdifferenzen. Dieses entspricht genau der Be-
obachtung, daf die Dispersionslange o = 0,8 mm bei den Experimenten L1D01, L1D02
und L1DO03 auf oy = 0,2 mm bei H1D0O1 und H1D02 reduziert wird.

Diese Reduktion der longitudinalen Dispersionslange entsteht also durch eine értliche
Variabilitat der Stromungswidersténde oder der Permeabilitaten. Damit sind sie eine Fol-
ge der rdumlichen Heterogenitat. Da nichts Uber die Heterogenitat bekannt ist, kdnnte sie
durch eine stochastische Modellierung der Permeabilitat berticksichtigt werden. Dazu
wird angenommen, daf3 die Permeabilitat lognormal verteilt ist. Der Erwartungswert der
Verteilung entspricht dem Permeabilitatswert der deterministischen Modellierung. Die
zusétzlich erforderlichen Eingabewerte Varianz der Verteilung und Korrelationslange
werden so bestimmt, daf3 die Durchbruchskurven von L1D01 beschrieben werden kon-
nen. Dabei wird die Dispersion nicht mehr explizit modelliert, indem den Dispersionslan-
gen der Wert Null zugewiesen wird. Modelliert man mit diesem Permeabilitatsfeld H1DO1

oder H1D02, so sollte sich auf Grund der gréBeren Dichteunterschiede eine Reduktion
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der Dispersion in Ausbreitungsrichtung ergeben. Diese Rechnungen, die eines gréBeren
Aufwands bedurfen, wurden in diesem Projekt nicht mehr durchgefiihrt, da alle Rechnun-
gen mit der aktuellen Version von d°f durchgefihrt werden sollten.

Eine weitere Moglichkeit eine Reduktion der Dispersion zu erlangen, ist Berlcksichtigung
einer funktionalen Abhangigkeit der Dispersionslangen von der Konzentrationsdifferenz,
der Strdmungsrichtung bezlglich der Gravitation, etc. [ 11 ]. Eine andere Méglichkeit
stellt eine erweiterte Modellierung des Dispersionsstromes in einem nichtlinearen Modell
dar[ 24 ). Wéhrend bei den beiden letztgenannten Methoden zusétzliche empirische Ab-
hangigkeiten eingeflihrt werden mussen, verlangt die stochastische Modellierung nur
zwei weitere Parameter, die der Charakterisierung der Heterogenitaten der Permeabilitat

dienen.

3.2.2 Experimente zu zweidimensionaler Strémung

Die zweidimensionalen Versuchsanordnungen unterscheiden sich von den eindimensio-
nalen dadurch, daf der Zustrom der Lauge nicht mehr liber den gesamten Séulenquer-
schnitt erfolgt. Im Versuch L2D01, in dem Salzwasser mit niedriger Konzentration zu-
strémt, ist der Einstrom symmetrisch, da die beiden auBeren Ventile am linken und
rechten Rand geéffnet sind. Im zweiten Versuch H2D01 mit hoch konzentriertem Salz-
wasser sind die finf benachbarten Ventile auf der linken Seite gedéffnet, so dal3 der Ein-
strom asymmetrisch ist. In Abbildung 3.9 ist der Aufbau der beiden Versuche schema-

tisch wiedergegeben.

Far die Simulation der zweidimensionalen Versuche wurde wie bei den eindimensionalen
Féllen von einer Maschenweite des Gitters von 50 mm ausgegangen. Dieses Anfangs-
gitter wurde adaptiv verfeinert, so daf3 sich fir den Versuch L2D01 eine kleinste Gitter-
weite von ca. 3 mm und fir H2D01 eine Gitterweite von ca. 1,5 mm ergab.
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Abb. 3.9 Einstrom bei den beiden zweidimensionalen Experimenten

3.2.2.1 Der Versuch L2D01

Bei diesem Versuch wird Wasser der Konzentration 3,84-10 kg/kg durch Wasser der
Konzentration 4,50-1 @3 kg/kg verdrangt. Die Gesamteinstromrate veréndert sich von
0,05 ml/s auf 0,0122 mli/s (siehe Abbildung 3.2). Es wird angenommen, daf3 sich der Ge-
samteinstrom gleichmaBig auf die beiden gedffneten Ventile verteilt. Dabei betragt die
Ventilquerschnittsflache 2,01 cm?. Es wurden die in Tabelle 3.2 aufgefiihrten Porositaten
benutzt. Die Porositaten und die transversale Dispersionslange wurden anhand mehrerer
Simulationen bestimmt. Die longitudinale Dispersionslange wurde aus den Experimenten
mit eindimensionaler Strémung und mit niedriger Konzentrationsdifferenz tbernommen.
Somit ergaben sich die in Tabelle 3.2 dargestellten Porositdtswerte und oy = 0,8 mm und
ot = 0,08 mm. Die ermittelten Werte stimmen mit Ausnahme der letzten Porositét gut mit

den von Héafner et al. [ 23 ] bestimmten Werten Uberein.
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Abb. 3.10 1.2D01: Konzentrationen zu verschiedenen Zeitpunkten; blau: 3,84-10'3
kg/kg und rot: 4,50'10'3 kg/kg. Die horizontalen Linien deuten die einzel-

nen Elektrodenreihen an.
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In Abbildung 3.10 sind die Konzentrationsverteilungen in der Séule zu verschiedenen
Zeitpunkten dargestellt. Die horizontalen Linien deuten die verschiedenen Elektrodenrei-
hen an. Die Konzentration des verdrangten Wassers ist blau und die des verdrangenden
Wassers rot dargestellt. Man erkennt, daf3 das einstrdmende Wasser mit héherem Salz-
gehalt bevorzugt in die vertikale Richtung strémt. Es dauert ca. 30 000 s bis die beiden
SiB/Salzwasserfronten, die von den zwei gedffneten Ventilen herriihren, zusammenflie-
Ben. Dieses zeigt, daB die Dichte, wie fur diesen Konzentrationsbereich erwartet, kaum

EinfluB auf die Strémung hat.

Abbildung 3.11 zeigt die Geschwindigkeitsfelder in der unteren Hélfte der Saule zu ver-
schiedenen Zeitpunkten in iiberhdhter Darstellung. Es ist deutlich zu erkennen, daf3 sich
nur die Strémung langs der vertikalen Symmetrieachse im Laufe der Zeit &ndert. Dort
nimmt die Strémungsgeschwindigkeit mit zunehmender Zeit ab. Auch diese relativ gerin-
gen Anderungen im Strémungsfeld deuten auf den praktisch vernachlassigbaren Einfiui3
der Dichte in diesem Konzentrationsbereich hin.
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Abb. 3.11 L2D01: Geschwindigkeiten fur verschiedenen Zeitpunkten. Das Modelige-
biet ist nur bis zur dritten Elektrodenreihe zweifach Uberhdht dargestelit.
Die horizontalen Linien deuten die einzelnen Elektrodenreihen an.
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Massenbruch [107 kg/kg]

UL VPO U S LN SO N USSR S
' p 1+ Simulation

3.6

0 3.75-10* 7.50-10% 1.13.10° 1.50-10°
Zeit [s]
Abb. 3.12 L2D01: Durchbruchskurven an rechten und linken Elektroden. Die Elek-

trode R2 ist ausgefallen.

Massenbruch [1073 kg/kg]

0 3.75.10% 7.50-10% 1.13.10° 1.50-10°
Zeit [s]

Abb. 3.13 L2D01: Durchbruchskurven an den zentralen Elektroden.
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Die gemessenen und berechneten Durchbruchskurven sind in Abbildung 3.12 fir die lin-
ken und rechten Elektroden und in Abbildung 3.13 fiir die zentralen Elektroden darge-
stellt. Die berechneten Durchbruchskurven fiir linke und rechte Elektroden sind aus Sym-
metriegriinden identisch. Abbildung 3.12 zeigt, daB der berechnete Durchbruch bei den
auBeren Elektroden (L, R) immer etwas zu fruh erfolgt. Eine Ausnahme bilden die Elek-
troden 4R und 4L. Bei diesen erfolgt der berechnete Durchbruch zeitlich zwischen den
gemessenen. Im Gegensatz dazu zeigt Abbildung 3.13 fur die zentralen Elektroden, daf3
die berechneten Kurven immer gegenliber den gemessenen verspatet sind. Die vierte
Elektrode bildet auch hier wiederum eine Ausnahme. In beiden Abbildungen sind bei den
MeBwerte starke Schwankungen zu erkennen, die wie in den eindimensionalen Testfai-
len auf Schwierigkeiten bei der Eichung der Elektroden bzw. auf MeBfehler zurtickgefiihrt

werden kénnen.

Insgesamt ergibt sich also, daB der modellierte Salztransport im Bereich der &uBeren
Elektroden etwas zu schnell vonstatten geht, wahrend er im Bereich der zentralen Elek-
troden erheblich zu langsam ist. Diese Abweichungen konnten auch nicht durch Veran-
derung der Porositédten und der Dispersionsldngen verringert werden. Die in den beiden
Abbildungen 3.12 und 3.13 dargestellten Ergebnisse stimmen mit den von Héafner at al.
[ 23 ] mittels Kalibrierung optimierten Ergebnissen Uberein (ZeitmaBstab bei den Abbil-

dungen beachtent).

3.2.2.2 Der Versuch H2D01

Im letzten Versuch mit zweidimensionaler Stromung wird StBwasser der Konzentration
4,6510° kg/kg durch Salzwasser mit 176,661 03 kg/kg verdrangt. Damit handelt es sich
um ein Experiment mit einer Konzentration des verdrangenden Salzwassers, die deutlich
Uber der von L2D01 liegt, aber immer noch weit von der Sattigungsgrenze fur Salzlésun-
gen entfernt ist. Die Gesamteinstromrate erniedrigt sich relativ gleichmaBig von
0,230 ml/s auf 0,168 ml/s (siche Abbildung 3.2). Es wird wiederum angenommen, dai3
sich dieser Einstrom gleichméaBig auf die finf linken Ventile, die gedtffnet sind, verteilt.
Auch bei diesem Experiment wurden die Porositdten und Dispersionslédngen durch Va-
riation bestimmt. Dabei stellte sich heraus, daf die besten Resultate mit den Werten von
H1DO01 erzielt wurden. Somit ergaben sich die in Tabelle 3.2 aufgeflhrten Porositatswer-

-41 -
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Abb. 3.14 H2D01: Konzentrationen fir verschiedene Zeitpunkte; blau: 4,65-10'3
kg/kg und rot: 176,66'10'3 kg/kg. Die horizontalen Linien deuten die ein-

zelnen Elektrodenreihen an.
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te und die Dispersionslangen o = 0,1 mm und o = 0,05 mm (siehe Tabelle 3.3). Die er-
mittelten Porositatswerte weichen dabei stark von denen von Héfner et al. [ 23 ] ab. Die-
ses ist durch die Verwendung der Oberbeck-Bousinessg-Approximation in [23] zu
erklaren, da diese Naherung nur flir geringe Salzkonzentrationen anwendbar ist [ 9 ],
[37].

In der Abbildung 3.14 sind die Konzentrationsverteilungen in der Sé&ule flr verschiedene
Zeitpunkte dargestelit. Die horizontalen Linien deuten die verschiedenen Elektrodenrei-
hen an. Die Konzentration des verdrangten Wassers ist wiederum blau und die des ver-
drangenden Wassers rot dargestellt. Hierbei ist zu beachten, daB andere Konzentratio-
nen als in Abbildung 3.10 fiir das Experiment L2D01 dargestelit werden. In der
Abbildung 3.14 ist zum Zeitpunkt t = 50 s deutlich der Einstrom des Salzwassers mit ho-
herer Konzentration durch die einzelnen Ventile zu erkennen. Im Gegensatz zum Expe-
riment L2D01 zeigt der weitere Zeitverlauf, daf3 ein erheblich schnellerer Transport von
Salz in horizontaler Richtung stattfindet. Obwohl die Darcy-Geschwindigkeit, mit der das
Salzwasser durch die Ventildéffnungen in die Sdule eindringt, flir dieses Experiment
H2DO01 ungeféhr doppelt so grof ist wie im Falle von L2D01, ist bereits nach ca. 2 000 s
Salzlauge in die untere rechte Ecke transportiert worden. Aus dem Vergleich mit der zeit-
lichen Entwicklung bei L2D01 folgt, daf3 dieser vertikale Transport eine Folge der Dicht-
eunterschiede ist. Weiterhin kann der Abbildung entnommen werden, daf3 nach ungeféahr
10 000 s der Verlauf der Konzentrationsfront waagerecht geworden ist. Das bedeutet,
daB sich bei diesem Experiment im unteren Bereich der Sdule bis ca. 50 cm anfanglich
eine zweidimensionale Strdmung ausbildet, die im oberen Bereich dann eindimensional
wird. In Abbildung 3.15 sind die Geschwindigkeitsfelder flr verschiedene Zeitpunkte dar-
gestellt. Im Bereich zwischen Einla3 und zweiter Elektrodenebene ist zu erkennen, daf3
sich das in Abhéngigkeit von der Salzfront das Geschwindigkeitsfeld andert. Dieses
macht sich an der horizontalen Geschwindigkeitskomponente Uber dem Bereich ohne
Einstrom bemerkbar. Nach Passieren der Front &ndern sich die Geschwindigkeiten nicht
mehr. In diesem Fall ist also im Gegensatz zu L2D01 der starke EinfluB der Dichte be-

merkbar.
In Abbildung 3.16 sind die berechneten mit den gemessenen Durchbruchskurven vergli-

chen. Leider liegen nur Messungen flir die Elektroden R3, R4 und C4 vor, da die restli-

chen Elektroden ausgefallen sind. Es ist zu erkennen, daB3 sowohl die experimentellen

- 43 -



————— |

e
S P N
P S

[17227720000 00
NRESEEE S IV

f
|
!
!
!
!
!
!
|
I
i
I
|
/
!
/
{
/
; 1777277000010
/
]/[f[{//‘[/f///’/'/'/‘/»a;

! o e S =

[P,
fff/ff//f////zadqﬁqfffw
1000s
|'
I
|
|
!
!
!
|
!
|
[
7
/
/
/
)
/

]

e e ]

B R SRS

10000 s

i

[

I 13
[

!
I

[

!

!

I

[

[

[

[

[

!

/

/

/

[

/

171
1177771
1177771111
1777772711
‘. L MLPLAP 20
/[I//I/f[////'_g/’///’/'//;/

I S NP P NP P S
i YR S S S NS N

e e T e e ™
[ SD S SN S ——— S —— S SR R
B DL D SEEP SD S S U S S A" —————_ - S_p Ay Sy S
[ PSR RGNS P S S S S SRS S

S NS S S SR

r
LIELR 2P AD 20,

]

1
11
el
[
[
1
[l
1]
[
[
I
1]
[
1]
[}
I
I
I
I
it

//‘I/‘”//f//‘//‘/'/w//w»»,”

350 s

|

—

DU ———

5000s
-44 -

1
!
|
|
t

I
]
I
I
!
/
]
!
!

|
I
I
I
/
/
/
/

1
I
I
!
/
/

|
I
[
/

1177777771171

|
I

11770717777

[ e TP NI WP S N S,

B e S DS P AP, . S e g
e e SR DU R Y

i J=s i S s |

1
'||'l1.|.

1122770

50s

B MDD SIS RPN S S e R SN - e e

1777777711
177772777771
1127777777711
[1177277777771
1177777222277
[117772220002271
[P parsnpspssi

e

B et S IS SIS SN UND MO ANRPANIE SIS N SR N NS SR o P o, P, o, Mo

s S S SN SIS AUPUN S S S ST

TTTTTTTTTTT oo

RUNEEPE N ——

H2D01: Geschwindigkeiten flr verschiedene Zeitpunkte. Das Modellge-
biet ist nur bis zur dritten Elekirodenreihe zweifach Uberhéht dargestellit.

Die horizontalen Linien deuten die einzelnen Elektrodenreihen an.

3000s

Abb. 3.15



als auch die theoretischen Durchbruchskurven fiir die Elektroden R4 und C4 in Uberein-
stimmungen den waagrechten Verlauf der Konzentrationsfront widerspiegeln. Auch die
Ubereinstimmung fiir die Elektrode R3 ist zufriedenstellend. Leider fehlen die experimen-
tellen Durchbruchskurven der tiefer gelegenen Elektroden, mit denen die raumliche und
zeitliche Entwickiung der Konzentrationsfront hatte bestétigt werden kénnen.
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Abb. 3.16 H2DO01: Durchbruchskurven an drei Elektroden. Die restlichen Elektroden

sind ausgefallen.

3.2.2.3 Zusammenfassung

Auch bei den Versuchen mit zweidimensionaler Strémung missen, um eine zufrieden-
stellende Ubereinstimmung zwischen Experimenten und Simulationen zu erhalten, so-
wohl die Porositaten als auch die Dispersionslangen angepaf3t werden. Dabei gelten na-
tirlich die gleichen Bemerkungen (ber die Anderungen von Porosititen wie in
Abschnitt 3.2.1.6 bei den Experimenten mit eindimensionaler Strémung.
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Die Bestimmung der Dispersionslangen ergab in Analogie zu den eindimensionalen Stro-
mungen ebenfalls eine Reduktion der longitudinalen Dispersionsléange oy = 0,8 mm far
da Experiment L2D01 mit der kleinen Konzentrationsdifferenz auf o = 0,8 mm bei
H2D01 mit groBer Konzentrationsdifferenz. Fur die transversalen Dispersionslangen wur-
den fiir beide Experimente mit o = 0,08 mm fur L2D01 und o = 0,058 mm fur H2DO1

anndhernd gleich groBe Werte ermittelt.

Mit den so angepaBten Parametern ergibt sich eine akzeptable Uberseinstimmung der
berechneten mit den gemessenen Durchbruchskurven. GroBere Abweichungen treten
nur im Experiment L2D01 bei den zentralen Elektroden auf, fir die die berechneten
Durchbruchskurven verspétet sind. Dieses macht sich auch dadurch bemerkbar, daf3 es
ungeféhr 30 000s dauert, bis die beiden von den &ufB3eren, gedffneten EinlaBventilen her-
stammenden Salz/SiiBwasserfronten in der Mitte zusammenlaufen. Diese Abweichung
kann aber nicht mit einer VergréBerung der transversalen Dispersionsldnge vermieden
werden. Moégliche Erkldrungen hierfir sind auftretende Umlaufigkeiten entlang des Bo-
dens der Saule, die einen schnelleren Saiztransport im Experiment hervorrufen wirde.
Eine weitere Mdglichkeit ist die Geschwindigkeitsverteilung in der EinlaB&ffnung. Im vor-
liegenden Modell wird davon ausgegangen, daf3 die eintretende Fllssigkeit nur eine Ge-
schwindigkeitskomponente in vertikaler Richtung hat. Jede nicht-vertikale Komponente
wlrde den Salztransport Richtung Mitte unterstltzen. Letztlich ist auch noch eine Aniso-
tropie des pordsen Mediums denkbar, die ebenfalls zur Reduktion der Diskrepanz beitra-
gen wiurde, falls die Permeabilitat in horizontale Richtung gréBer als in vertikale Richtung

waére.

Der Vergleich der beiden Experimente zeigt deutlich, daB durch den EinfluB3 der Dichte
zwei Effekte auftreten. Zum einen sind bei gro3en Konzentrationsdifferenzen die Disper-
sionsléange kleiner als bei kleinen Konzentrationsdifferenzen. Zum anderen wird zusatz-
lich bei den Simulation zu den zweidimensionalen Strdmungen deutlich, daf3 zusétzlich
bei groBen Konzentrationsdifferenzen eine erheblich schnellere Verteilung senkrecht zur
Gravitationsrichtung stattfindet. Dadurch wird die anfénglich zweidimensionale Ausbrei-
tung im Experiment H2D01 bereits nach ungefahr 8 000 s eindimensional. Leider sind in
diesem Experiment die untersten beiden Elektrodenreihen komplett ausgefallen, so daf3
die Entwicklung von der zwei- zur eindimensionalen Strémung nicht mit den experimen-

tellen Messungen verglichen werden kann.
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3.23 SchiluBfolgerung

Die Experimente sowohl zu eindimensionalen als auch zu zweidimensionalen Strémun-
gen kénnen mit df mit zufriedenstellender Ubereinstimmung zum Experiment simuliert
werden, falls die auftretenden Parameter richtig angepaft sind. Besonders wichtig ist, die
Vorhersage des Salztransports senkrecht zur Gravitation, wie das Experiment H2DO1
zeigt. Dieser bewirkt ein Verschmieren der Konzentrationsverteilung.

Die Reduktion der longitudinalen Dispersionslénge beim Ubergang von Strémungen mit
geringen Konzentrationsdifferenzen zu denen mit groBBen Differenzen kann in einem de-
terministischen Modell nicht nachvollzogen werden. Es ist jedoch zu erwarten, daf3 in
Feldanwendungen mit Makrodispersion, bei denen Inhomogenitéten explizit modelliert
werden und zusétzlich longitudinale Dispersionslangen in der GréBenordnung von Hun-
derten von Metern auftreten, die Reduktionen wesentlich kleiner ausfallen und vernach-
lassigt werden kénnen. Im Bereich der Korngerustdispersion wie in den vorliegenden Ex-
perimenten ist es vermutlich méglich, diese Reduktion durch stochastische Simulationen

zu modellieren.
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4 Zweidimensionale Modellierung eines Aquifersystems

Im Rahmen des internationalen Projektes Intraval [ 51 ] wurde von der Bundesanstalt fur
Geowissenschaften und Rohstoffe (BGR) ein Testfall vorgestellt, der sich mit der Dich-
testrdémung in einem zweidimensionalen Modellgebiet Gber einem Salzstock beschéftigt.
Als Untersuchungsgebiet wurde die Gorlebener Rinne ausgewéhlt, da fir dieses Gebiet
eine ausreichende Datenbasis vorlag. Neben den geologischen und hydrogeologischen
Daten standen auch experimentell bestimmte Dichteprofile als Funktion der Tiefe aus

drei Grundwasserbeobachtungsstellen zur Verfligung [ 46 ].

4.1 Die Geologie und Hydrogeologie des Modellgebietes

Der Gorlebener Salzstock [ 44 ], [ 45 ], [ 46 ] liegt im Nordosten von Niedersachsen. Er
erstreckt sich tber eine Lange von ungefdhr 14 km und ist bis zu 4 km breit. Uber dem
Salzstock bilden tertidre und quartare Sedimente ein bis zu 300 m méchtiges Aquifersy-
stem. Der untere Aquifer wird durch tertidre Braunkohlensande oder durch Elsterzeitliche
sandig-kiesige Ablagerungen in subglazialen Erosionsrinnen gebildet. Eine dieser Rin-
nen ist die sogenannte Gorlebener Rinne. Sie ist mehr als 10 km lang, 1 - 2 km breit und
quert den Salzstock in Nord-Sud-Richtung. Sie reicht liber dem Salzstock bis in eine Tiefe
von 275 m u.NN auf den Gipshut, lokal auch bis auf das Salz hinunter. in Abbildung 4.1
ist die Basis des Quartérs sowie die Lage von zwei hydrogeologischen Schnitten darge-
stellt. Die Modellierung wurde fur den Schnitt B-B” durchgefihrt, der in Abbildung 4.2 zu
sehen ist. In dieser Abbildung sind neben den hydrogeologischen Einheiten auch ver-
schiedene Bohrungen eingetragen. Fur die drei Bohrungen mit den Bezeichnungen Gohy
193, Gohy 483 und Gohy 674 lagen die Dichteprofile in Abhangigkeit von der Tiefe vor.

Quartare und tertidre Sand- und Kiessedimente mit eingelagerten Linsen aus Ton und
Schluff bilden zwei Aquifere, deren unterer durch den Lauenburger-Ton-Komplex zumin-
dest im Bereich des Salzstocks fast volistandig Uberdeckt wird.

Im gesamten Untersuchungsgebiet ist der untere Aquifer gréBtenteils versalzen. Die

Dichte des Wassers, die an Wasserproben aus Grundwassermefstellen bestimmt wur-
de, nimmt mit der Tiefe zu. Dabei steigt die Dichte zwischen 170 und 200 m u.NN von
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Abb. 4.1: Quartarbasis sowie die Lage der hydrogeologischen Schnitte. Der Model-
lierung liegt Schnitt B-B’ zugrunde (aus [ 45 ]).
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Abb. 4.2: Hydrogeologischer Schnitt B-B'. Das System hat unten in der Mitte direk-

ten Kontakt zum Salz (aus [ 45 ]).
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1020 bis auf 1170 kg-m'3 an. In Tiefen unter 200 m u.NN nimmt die Dichte langsam bis
zur Sattigung zu. In Abbildung 4.3 sind fiir die Bohrungen Gohy 193, Gohy 483 und Gohy
674 die Wasserdichten in Abhéangigkeit von der Tiefe dargestelit. Bemerkenswert ist die
Tatsache, daf3 es Bereiche gibt, in denen Salzwasser das SuBwasser Uberlagert.

Durch die Topographie bedingt, gibt es Grundwasserstinde iber dem Aquifersystem, die
einem Druck an der Oberfléache entsprechen, der von Siiden nach Norden abnimmt und

zu einer Strémung des Grundwassers in Richtung Norden flhrt.

l 1
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Abb. 4.3: Grundwasserdichten fir Gohy 193, Gohy 483 und Gohy 674 berechnet
aus geophysikalischen Messungen (aus [ 45 ]).

42 Die Modellierung
Der in Abbildung 4.2 dargestellte vertikale hydrogeologische Schnitt wurde in ein zweidi-

mensionales Modellgebiet der Lange 16 370 m und einer maximalen vertikalen Ausdeh-
nung von 395 m umgesetzt. Die Basis dieses Gebietes wird vom Salzstock selbst gebil-
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det. Am sudlichen Modellrand liegt eine Wasserscheide vor. Der nérdliche Rand wird
durch das Aufstromgebiet im Tal der Locknitz gebildet. Dementsprechend werden sowohl
die Basis als auch die seitlichen Modellrdnder als undurchlassig modelliert.

Es wurden zwei unterschiedliche Modelle erstellt, die in Abbildung 4.4 dargestellt sind.
Im ersten, vereinfachten Modell A entspricht die Geometrie der von der BGR in [ 45 ] be-
schriebenen. Im zweiten, realitatsndheren Modell B wurde die in Abbildung 4.2 gezeigte
Geometrie verwendet. Beide Modelle unterscheiden sich auch in der Modellierung des
Oberflachenrandes. Das vereinfachte Modell A hat in 15 m Héhe einen glatten oberen
Rand. Auf diesem Rand wird eine von Stiden nach Norden von 170 kPa auf 100 kPa ab-
fallende Druckrandbedingung, die aus dem Grundwassergleichenplan abgeleitet wurde,
vorgegeben. Im Gegensatz dazu werden bei dem realitdtsnéheren Modell B die topogra-
phischen Hohen als Rand benutzt. Dabei wird angenommen, daB3 der Grundwasserspie-
gel genau mit dem oberen Modellrand identisch ist. Fur diesen Rand wird dann Atmo-
spharendruck angenommen. Die Randbedingungen fiir den Salztransport sind in beiden
Modelien gleich. Die seitlichen Rander sind geschlossen. An der Basis wird der Bereich
mit dem Kontakt zum Salzstock im Bereich zwischen 6 020 m und 10 550 m als Konzen-
trationsrandbedingung mit C = 1 modelliert, wahrend der Rest der Basis ebenfalls un-
durchléssig ist. Fir die Oberflache wird Ein- und Ausstrom in Abhéngigkeit von Druck und
Konzentration zugelassen. Die entsprechenden geometrischen Bereiche, d.h. die Punkte
an denen sich die Strdmung umkehrt, werden von d>f automatisch bestimmt. Dabei wird
angenommen, daB ein Einstrom von Frischwasser erfolgt, wéhrend beim Ausstrom die

aktuell berechnete Konzentration benutzt wird.

In beiden Modellen werden flr die drei hydrogeologischen Einheiten jeweils konstante
Permeabilitaten verwendet. Wie in Abbildung 4.5 dargestellt, haben die Grundwasser-
stauer die Permeabilitat 1-107'® m? (rot), die Grundwasserhemmer 11071 m? (grin) und
die Grundwasserleiter 11072 m? (blau). Fir alle hydrogeologischen Einheiten wurden
die gleiche Porositat ¢ = 0,2 und die gleichen Dispersionsiéngen oy =10 mundor=0m
gewahlt. In Tabelle sind alle Parameter nochmals zusamengefa3t. Unter der Annahme,
daf das System zu Beginn der letzten Eiszeit im wesentlichen mit StiBwasser gefllt war,
das unter Permafrostbedingungen gefroren war, wurde als Anfangsbedingung ein schar-
fer Ubergang zwischen Salz- und StiBwasser im unteren Teil des tiefen Aquifers gewénhlit.

Die hochsalinen Wasser entstanden dabei durch Diffusionsprozesse. Der Ubrige Teil des
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Abb. 4.4: Vereinfachtes Modell A (oben) und realitatsndheres Modell B (unten).

Wasserleiter sind blau, Hemmer griin und Stauer rot dargestellt.

Modellgebietes war mit StiBwasser geflillt. Deshalb wurde mit folgender Anfangsbedin-
gung gearbeitet: Bis in 170 m Tiefe liegt das Grundwasser als StBwasser vor. Im Bereich
170 m bis 190 m Tiefe steigt die Salzkonzentration linear von C =0 auf C = 1. Es wird
angenommen, daf3 ab einer Tiefe von 190 m eine geséttigte Salzlésung vorliegt. Eine sol-
che Annahme einer Ubergangszone von SiB- zu Salzwasser in 170 m bis 190 m Tiefe
wurde auch in friheren Modellrechnungen benutzt [ 45 ], um nach einer Modellzeit von
zehntausend Jahren eine Salzverteilung im Modellgebiet zu erhalten, die die gemesse-
nen Dichteprofile erklart. In Abbildung 4.5 sind fur das vereinfachte Modell A Rand- und

-53-



173 kP “"=\ Druck Gelandeoberkante
100 kPa

H“‘“—m._

1 Gohy 193 1 Gohy 483 | Gohy 674 15m

I

o
W
]
[
| 1
|

':I::i::::::::::::l::!:iji kit s T ————
i, k=110"2m2
R 1-1{0-14 =
SB-/Salzwasserlibergang in 170 m - 190 m Tiefe
. L | 1637000 "

oOm
Abb. 4.5: Modell A: Permeabilitdten, Rand- und Anfangsbedingungen. Mit Ausnah-
me der Druckrandbedingung fur die Gelandeoberkante sind alle Angaben

auch far Modell B gliltig.

Anfangsbedingungen gemeinsam mit den Permeabilitdten und den Grundwassermef3-
stellen dargestellt. Mit Ausnahme der Druckrandbedingung an der Modelloberkante sind

alle in Abbildung 4.5 dargestellten Angaben auch flr das realitdtsnahe Modell B giiltig.

Alle Simulationen wurden mit dem linearen Zusammenhang (“linear”) zwischen Dichte
und Konzentration (siehe Tabelle 2.1) und dem Potenzreihenansatz (“real”) fir die Visko-

sitats-Konzentrationsbeziehung durchgefihrt (siehe Tabelle 2.2).

Tabelle 4.1: Hydrogeologische Parameter fir die Modelle A und B

i e eeleetie KIm?] | ol-] Dzm o [m] | or[m]
[m/s]

Grundwasserleiter 11072 ‘

Grundwasserhemmer o109~ 0,2 1.10® 10 0

Grundwasserstauer 11070 |
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4.2.1 Das vereinfachte Modell A

Bis auf zwei Unterschiede ist das vereinfachte Modell A identisch mit dem in friiheren
Rechnungen der BGR[ 45 ] benutzten. Die Unterschiede bestehen zum einen in den ver-
wendeten numerischen Modellen und zum anderen in den benutzten Rechengittern. In
der hier beschriebenen Arbeit wurden Dreiecks-Diskretisierungen und in der BGR-Arbeit
Vierecke benutzt. Dartiber hinaus wurde die Dispersion unterschiedlich modelliert; hier
werden konstante Dispersionsldngen benutzt, wahrend diese damals in Abhéngigkeit

von der Gittergro3e variierten.

4.2.1.1 Grobe Diskretisierung

Das Modellgebiet wurde mit einem unstrukturierten Dreiecksgitter mit einer Maschenwei-
te von 40 m diskretisiert. Um die Ergebnisse mit denen friherer Rechnungen und éhnlich
grobem Gitter vergleichbar zu halten, wurde das Gitter zundchst nicht verfeinert. In
Abbildung 4.6 ist im oberen Teil die Konzentrationsverteilung im Modellgebiet zu Beginn
der Simulation dargestellt. Die 20 m méchtige Ubergangszone zwischen SiiB- und Salz-
wasser, die den Anfangszustand charakterisiert, ist im mittleren Teil des oberen Bildes
gut zu erkennen. Um diese Auflésung in einem Gitter mit 40 m Maschenweite zu errei-
chen, wurden fiir diesen Bereich zusétzlich Knoten von Hand definiert, die den Uber-
gangsbereich definieren. Im rechten Bereich ist die Ubergangszone stérker verschmiert,
da dort wegen des geringen Einflusses auf die Dichteprofile auf diese zusatzlichen Kno-
tenpunkte verzichtet wurde. Im unteren Teil von Abbildung 4.6 ist die Konzentrationsver-
teilung, die sich nach 10 000 Jahren Modellzeit einstellt, zu sehen. Durch das vorgege-
bene Druckfeld an der Oberkante stellt sich eine Strdbmung ein, deren Hauptrichtung von
Sid nach Nord zeigt (siehe Abbildung 4.7). Dementsprechend bildet sich im sldlichen
Bereich neues Grundwasser, wahrend im ndrdlichen Teil Wasser aufsteigt. Durch diese
Strémung wird Salz im mittleren Teil des Modellgebietes aus dem tiefliegenden Wasser-
leiter ausgewaschen und in die dariberliegenden Bereiche transportiert. Hierdurch ergibt
sich eine Verschmierung der Ubergangszone zwischen SiB- und Salzwasser. Gleichzei-
tig neigt sich diese Zone, so daB die hochsalinen Wasser im Suden erst in gréBerer Tiefe
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t =10 000 Jahre

Abb. 4.6: Modell A: Konzentrationsverteilung fir die grobe Diskretisierung. Die Kon-
zentration ist im Anfangszustand und nach 10 000 Jahren dargestellt. Die

Darstellung ist vertikal um den Faktor 20 Giberhéht.

-56 -



t =0 Jahre

t = 10 000 Jahre

Abb. 4.7: Modell A: Geschwindigkeitsfeld fur die grobe Diskretisierung. Die Ge-
schwindigkeiten sind im Anfangszustand und nach 10 000 Jahren darge-
stellt. Zusétzlich sind auch die Konzentrationen eingetragen. Die Darstel-

lung ist vertikal 20fach Uberhoéht.
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Abb. 4.8: Modell A: Dichteprofile in den GrundwassermeBstellen. Der Vergleich zwi-
schen Experiment, Simulation und BGR-Modell [ 45 ] ist dargestellt.
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anzutreffen sind. Der Vergleich zwischen gemessenen und berechneten Dichteprofilen
fir die drei GrundwassermeBstellen Gohy 193, Gohy 483 und Gohy 674 ist in
Abbildung 4.8 gezeigt. In dieser Darstellung sind zum Vergleich auch die Ergebnisse der
alten BGR-Modellierungen [ 45 ] enthalten. Der Vergleich zwischen Experiment und Mo-
dell ergibt fir die stdliche Bohrung Gohy 193 und fir die Bohrung Gohy 483 in der Mitte
des Modellgebietes eine zufriedenstellende Ubereinstimmung. In der ndrdlichen Boh-
rung Gohy 674 beginnt der berechnete Ubergang von S(iB- zu Salzwasser bereits in ei-
ner Tiefe von ca. 100 m, wahrend die Messungen eine Tiefe von ca. 160 m ergeben. Es
ist ebenfalls deutlich zu erkennen, daB das benutzte Modell nicht die Uberschichtung von
StiBwasser durch Salzwasser prognostizieren kann. Sie kdnnen vermutlich durch die Pa-
laohydrogeologie als Folge des Permafrostes wéhrend der letzten Eiszeit erklart werden.
Fur alle drei MeBstellen stimmen die Ergebnisse der beiden Modellierungen gut tiberein.

Das benutzte Verfahren der zentralen Differenzen in d°f filhrt auch bei diesem Testfall
wieder zum Uberschwingen, wie es in Abbildung 4.8 fiir das Dichteprofil Gohy 674 deut-
flich zu sehen ist. Die Benutzung eines anderen numerischen Verfahrens, z.B. Partial Up-
winding, zeigte dieses Verhalten nicht. Die Simulationen mit der hier benutzten groben

Diskretisierung ergaben jedoch eine zu starke numerische Dispersion.

4.2.1.2 Modifikation der Dispersionslangen

Um die Auswirkungen geénderter Dispersionslangen zu untersuchen, wurden Simulatio-
nen durchgeflihrt, die sich von den in Abschnitt 4.2.1.1 beschriebenen nur in den Disper-
sionslangen unterschieden. Ausgehend vom Basisfall mit oy = 10 m und oy = 0 m wur-
den sowohl die longitudinale als auch die transversale Dispersionslange vergréBert.

Folgende Kombinationen wurden benutzt:
- o =10mundor=1m,

= o =100 m und oy = 0 m, sowie

S o =100 mund o =10 m.
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Abb. 4.9: Modell A: Dichteprofile bei ge&nderten Dispersionslangen.
Dargestellt sind: oy =10 m, ot =0 m und o =10m,or=1m
0c|_=100m,ocT=0mund ocL=100m,ocT=10m
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In Abbildung 4.9 werden die Ergebnisse gemeinsam mit dem Basisfall fur die drei Grund-
wassermeBstellen verglichen. Alle Variationen ist gemeinsam, daf3 sie im Vergleich zum
Basisfall zu héheren Dichten in geringen Tiefen und zu geringeren Dichten in gréBeren

Tiefen flhren.

Besonders drastisch zeigt sich dieser Effekt an der MeBstelle Gohy 193 (siehe
Abbildung 4.9 oben). Fir den Basisfall (o, =10 m, o = 0 m) liegt bis in eine Tiefe von
160 m SuBwasser vor, d.h. die Dichte betragt 1000 kg-m'3. Danach ist bis zu 220 m u.NN
ein Anstieg der Dichte auf ungefahr 1140 kg-m'3 zu verzeichnen. Wird zusatzlich trans-
versale Dispersion berticksichtigt (o, = 10 m, ar = 1 m), so betragt die Dichte in 160 m
Tiefe bereits 1030 kg'm's. In 220 m u.NN erlangt sie allerdings nur noch den Wert
1090 kg~m'3. VergroBert man die longitudinale Dispersion so beginnt mit und ohne Be-
riicksichtigung von transversaler Dispersion (o = 100 m, ooy = 0 m oder o = 10 m) be-
reits in einer Tiefe von 20 m bis 30 m u.NN der Ubergang zum Salzwasser. Allerdings
wird in einer Tiefe von -220 auch nur noch eine Dichte von 1050 kg-m'3 bis 1060 kg-m'3
erreicht. Abbildung 4.9 (mittlere und untere Darstellung) zeigt fiir die beiden anderen
Bohrungen gréBere Dichten in geringer Tiefe. Die Reduktion der Dichte in gro3en Tiefen

ist jedoch bei beiden weniger stark ausgepragt.

Der Vergleich der MeBdaten mit den Ergebnissen der Modellierungen mit unterschiedli-
chen Dispersionslangen zeigt, daB die gute Ubereinstimmung im Basisfall (o =10 m,
o = 0 m) eher zuféllig bzw. durch die Wahl der Anfangsbedingung bedingt ist.

4.2.1.3 Feine Diskretisierung

Da aus Griinden der numerischen Genauigkeit auf die Verwendung von Upwind-Verfah-
ren verzichtet wurde, zeigten sich in den bisherigen Ergebnissen mit dem vereinfachten
Modell und grober Diskretisierung leichte Oszillationen. Um dieses Uberschwingen zu
vermindern oder zu eliminieren, wurden die Rechnungen mit einer feineren Diskretisie-
rung durchgefiihrt. Diese Verfeinerungen wurden adaptiv durchgefuhrt, d.h. der Simula-
tor verfeinert die Elemente nur dort, wo der durch den Fehlerschatzer ermittelte Wert die
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t =10 000 Jahre

t = 10 000 Jahre
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Abb. 4.10:  Modell A: Konzentrationfelder nach 10 000 Jahren fiir grobe (oben) und
feine Diskretisierung (unten). Die Darstellung ist in vertikaler Richtung um
den Faktor 20 Uberhoht.
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Abb. 4.11:  Modell A: Geschwindigkeitsfelder nach 10 000 Jahren fir grobe (oben)
und feine Diskretisierung (unten). Zuséatzlich sind die Konzentrationen dar-

gestellt. Die Darstellung ist vertikal 20fach tberhoht.
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Abb. 4.12:  Modell A: Dichteprofile in den GrundwassermeBstellen nach 10 000 Jah-
ren fir die feine Diskretisierung.
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vorgegebene Toleranz Uberschreitet. Dadurch wird die vorhandene numerische Disper-
sion reduziert. Ansonsten wurden die Rechnungen zum Basisfall, also fir oy = 10 m und

a7 = 0 m wiederholt, alle anderen Parameter wurden nicht veréndert.

Fir eine Modellzeit von 10 000 Jahre sind in Abbildung 4.10 die Konzentrationsverteilun-
gen im Modeligebiet fir die grobe und fiir die feine Diskretisierung im oberen bzw. im un-
teren Bild gezeigt. Fiir die Rechnung mit feinerer Diskretisierung wird im linken und mitt-
leren Teil des Modellgebietes erheblich mehr Salz aus dem unteren Grundwasserleiter
ausgetragen und teilweise in die darlberliegenden Stauer und Hemmer transportiert. Im
rechten Teil des Modeligebietes ergeben sich fir die Rechnungen mit feiner und grober
Diskretisierung nahezu identische Ergebnisse. Allen Ergebnissen aus der Simulation mit
der feineren Diskretisierung ist jedoch gemein, daB neben der VergréBerung des Salz-
transportes auch eine geringere raumliche Verschmierung in den Abbildungen zu erken-

nen ist.

Abbildung 4.11 sind die Geschwindigkeitsfelder flr das Modellgebiet nach jeweils 10 000
Jahren Modellzeit firr die grobe und die feine Diskretisierung im oberen bzw. im unteren

Bild gezeigt.

Die berechneten und gemessenen Dichteprofile an den Grundwassermefstellen sowie
die Modellergebnisse der BGR [ 45 ] sind in Abbildung 4.12 dargestelit. Genau wie in den
Konzentrationsdarstellungen in Abbildung 4.10 zeigt sich hier, daB fir eine feinere Dis-
kretisierung mehr Salz aus dem unteren Aquifer transportiert wird. Fir die MeBstellen
Gohy 193 und Gohy 674 sind die Anderungen im Profil relativ gering beim Ubergang von
grober zu feinerer Diskretisierung. Im Gegensatz dazu stehen die Ergebnisse fir die mitt-
lere MeBstelle Gohy 483, bei der im Bereich zwischen 120 m und 180 m u.NN die Dichte
gréBer wird. Flur eine Tiefe von 150 m steigt die Dichte z.B. von 1038 kg-m'3 auf
1070 kg-m™.

Die Verfeinerung der Diskretisierung bewirkt somit eine Veranderung der Ergebnisse
ahnlich einer geringfiigigen VergréBerung der Dispersionsléngen. Weiterhin ist zu erken-
nen, daB das in der groben Rechnung aufgetretene Uberschwingen praktisch vollstandig

verschwunden ist.
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4.2.2 Das realitatsnahere Modell B

t = 0 Jahre

t = 10 000 Jahre

Abb. 4.13:  Modell B: Konzentrationsverteilung fir die feine Diskretisierung. Die Kon-
zentration ist im Anfangszustand und nach 10 000 Jahren dargestellt. Die

Darstellung ist vertikal um den Faktor 20 Uberhdht.
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t =10 000 Jahre

Abb. 4.14:  Modell B: Geschwindigkeitsfeld zu Beginn und nach 10 000 Jahren. Zu-
satzlich ist die Konzentrationsverteilung eingetragen. Die Darstellung ist

vertikal 20fach tGberhoht.
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Der reprasentative Querschnitt des Deckgebirges in Abbildung 4.2 diente in den bisher
vorgestelliten Rechnungen als Basis zur Erstellung der vereinfachten Geometrie des Mo-
dells A. In dem hier beschriebenen Modell B dagegen wurde die gesamte fur die Geo-
metrie in Form einer CAD-Datei zur Verfligung stehende Information benutzt. Um ein
Grobgitter mit moglichst wenig Gitterpunkten erstellen zu kénnen, wurde lediglich eine
Datenausdinnung ohne Geometriednderung vorgenommen. In diesem Modell wurde die
Gelandeoberkante als Rand beibehalten. Sie wurde mit Atmosphédrendruck belegt. Die
Zuordnung der hydrogeologischen Einheiten ist analog zu Modell A und aus
Abbildung 4.4 im unteren Teil ersichtlich. Alle Parameter sind identisch mit denen von Mo-
dell A, insbesondere wurden die Dispersionslangen mit o = 10 m und ot = 0 m beibe-

halten.

Die Rechnungen wurden ebenfalls nach der Methode der zentralen Differenzen durch-
gefiihrt. Das Rechengitter besaB hierbei eine charakteristische Elementlange von 30 m
und wurde mit adaptiver Steuerung zweimal verfeinert, um die numerische Dispersion
gering zu halten. In Abbildung 4.13 sind die Konzentrationen im Gebiet zu Beginn der
Modellrechnung und nach 10 000 Jahren Modelizeit dargestellt. Bei der Darstellung des
Anfangszustandes ist deutlich zu erkennen, da3 die Benutzung eines feineren Gitters
eine erheblich bessere Wiedergabe der Anfangsbedingung ohne die Einflihrung zusatz-

t =10 000 Jahre

Abb. 4.15:  Modell B: Stromlinien zum Zeitpunkt t = 10 000 Jahre. Die Darstellung ist
vertikal 20fach Gberhoht.
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Abb. 4.16:  Dichteprofile in den GrundwassermeBstellen fir Modell B und Modell A
nach 10 000 Jahren.
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licher Knoten erméglicht. Auch zum Zeitpunkt t = 10 000 Jahre sind Unterschiede in der
Konzentrationsverteilung festzustellen. Wahrend im vereinfachten Modell A das von Su-
den nach Norden monoton abnehmende Druckgefalle flr eine im wesentlichen von Su-
den nach Norden fihrende Strémung erzeugt, bedingt die im Modell B vorhandene Hoch-
lage einen starken Einstrom. Aus diesem resultieren im Bereich nérdlich der Hochlage
zwei Aufstromgebiete, in denen Salz in Richtung Oberfidche transportiert wird (siehe
Abbildung 4.14). Infolgedessen verringert sich die Salzkonzentration im tiefen Unter-
grund des ndrdlichen Teilgebietes. Ahnliches gilt auch fiir den stidlichen Teil. Dort wird
ebenfalls mehr Salz ausgewaschen und gelangt in den hoher liegenden Stauer. Daraus
ergibt sich eine deutliche Zunahme der Neigung und der Méchtigkeit des Ubergangbe-
reiches zwischen Salz- und Frischwasser im Vergleich zu den Ergebnissen des Modelles
A. Sowohl aus der Geschwindigkeitsdarstellung in Abbildung 4.14 als auch aus der
Stromliniendarstellung der Geschwindigkeiten zum Zeitpunkt t = 10 000 Jahre in
Abbildung 4.15 ist deutlich zu erkennen, daB sich im Bereich der Ubergangszone ein sehr
kompliziertes Geschwindigkeitsfeld einstellt. Abbildung 4.16 zeigt die mit Modell B erziel-
ten Dichteprofile fir die drei GrundwassermeBstellen. Auch hier zeigt sich der Trend, daf3
im Bereich oberhalb von ca. 150 m Tiefe die berechneten Dichten zu groB3 sind. In Berei-
chen unterhalb von 180 m bis 200 m Tiefe werden die berechneten Dichten zu klein.

4.3 Zusammenfassung

In diesem Kapitel werden mehrere Modellierungen eines zweidimensionalen Gebietes
mit komplexer hydrogeologischer Struktur untersucht. Dabei wurde von friiheren Modell-
rechnungen der BGR [ 45 ] ausgegangen. Fur das Modell A, das eine vereinfachte Wie-
dergabe der hydrogeologischen Gegebenheiten und insbesondere der Randbedingung
an der Oberflache enthalt, wurde mit mehreren verschieden feinen Diskretisierungen ge-
rechnet. Dabei zeigte sich, daB flr das grobste Gitter, das dem von der BGR verwendeten
sehr genau entspricht, eine gute Ubereinstimmung mit den gemessenen Dichteprofilen
in den drei GrundwassermeRBstellen erzielt wurde. Weitere Verfeinerungen der Gitter er-
gaben jedoch, daB die Rechnungen noch keine Gitterkonvergenz erreicht hatten. Dieses
macht sich durch eine Abweichung der Ergebnisse bei Benutzung verfeinerter Gitter be-
merkbar. Prinzipiell zeigt sich dabei, daB bei der Verwendung feinerer Gitter der Salz-
transport Richtung Modelloberflache zunimmt. Ein &hnlicher Effekt zeigt sich auch bei der
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Benutzung gréBerer Dispersionsldangen. In allen drei betrachteten Fallen ist zu erkennen,
daB im Bereich oberhalb von 150 m Tiefe der Salzgehalt gréBer wird, wéhrend er im Be-
reich unter 200 m Tiefe abnimmt. Diese Verhalten zeigt, daB die gute Ubereinstimmung
im Falle der groben Diskretisierung durch die Wahl der Anfangsbedingung verursacht
wird. Auch im Modell B, bei dem die gesamte zur Verfligung stehende Information Uber
die Geometrie der hydrologischen Einheiten ohne Vereinfachung zur Anwendung kam,
zeigt ein analoges, wenn auch nicht so stark ausgepragtes Verhalten bezlglich der Kon-
zentrationsentwicklung im Laufe der betrachtetet Modellzeit von 10 000 Jahren. Es zeigte
sich ebenfalls, daB sich, bedingt durch die komplexere Randbedingung an der Modell-
oberkante, auch ein komplizierteres Geschwindigkeitsfeld einstellt.

Die Modellierung dieses zweidimensionalen Testfalles mit komplexer hydrogeologischer
Struktur zeigte nicht die erwartete Ubereinstimmung zwischen Simulation und Experi-
ment. Gleichwohl konnte nachgewiesen werden, dafi3 d°f bei vergleichbarer Behandlung
des Problems Ergebnisse liefert, die gut mit denen anderer Modellierungen Ubereinstim-
men [ 45 ], [ 23 ]. Weiterhin zeigen die Untersuchungen mit den beiden unterschiedlich
detaillierten Modellen, daf3 dfin der Lage ist, komplexe Geometrien und Randbedingun-
gen zu verarbeiten. Die Abhangigkeit der Ergebnisse von der Feinheit des Gitters ver-
deutlicht, daB die verwendete Diskretisierung hinreichend fein gewéhlt werden muf3, da-
mit die sogenannte Gitterkonvergenz erreicht wird. Diese Konvergenz muB fir jede
einzelne Anwendung explizit nachgewiesen werden. Ansonsten kann es, wie in diesem
Fall geschehen, dazu fihren, daB eine Kombination aus Parametern, Anfangsbedingun-
gen und numerischen Einstellungen gefunden werden kann, die zu einer Ubereinstim-
mung mit MeBdaten fiihrt. Diese Ubereinstimmung ist aber nicht zufallig. Die Anfangsbe-
dingung, d.h. die Lage und Méchtigkeit der Ubergangszone zwischen Salz- und
Frischwasser, wurde namlich seitens der BGR genau so gewahlt, daB sich die Uberein-

stimmung ergab.

Das Beispiel 148t weiterhin vermuten, daB es auch im Falle des Nachweises der Gitter-
konvergenz mehrere unterschiedliche Kombinationen aus Parametern, Rand- und An-
fangsbedingungen geben kann, mit denen MeBergebnisse beschrieben werden konnen.
Dieses wird insbesondere dann wahrscheinlich, wenn Modellunsicherheiten berucksich-
tigt werden. Das wiederum |&Bt den SchluB zu, das fiir die Eindeutigkeit der Modellierung

keine Gewéahr besteht.
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5 Grundwasserstromung an einer Salzstockflanke

Fir dreidimensionale Modellierungen von Grundwasserstrdomungen wurden in der Ver-
gangenheit in vielen Fallen grobe Vereinfachungen der hydrogeologischen Verhaltnisse
angenommen. Man verzichtet haufig darauf, bestimmte physikalische Eigenschaften zu
berlcksichtigen. So bleiben beispielsweise der EinfluB der Salinitat des Grundwassers
auf Dichte und Viskositat oder die Tiefenabhéngigkeit von hydrogeologischen Parame-

tern unberucksichtigt.

Mit d°f wurde eine dreidimensionale Grundwasserstrémung fir ein realistisches Modell-
gebiet berechnet. Die Versalzung des Aquifers und Tiefenabhéngigkeiten der hydrogeo-
logischen Parameter sowie ortsabhéngige Randbedingungen wurden berlcksichtigt. An
der Geometrie des Modeligebietes wurden Vereinfachungen vorgenommen. Es wurde le-
diglich der Wasserleiter modelliert, da die angrenzenden Schichten als Grundwasser-
hemmer ausgebildet sind. Fiir diese wurden Permeabilititen gemessen, die ca. sechs

GrdBenordnungen kleiner als die des Aquifers sind.

5.1 Geologie und Hydrogeologie des Modellgebiets

In der Untersuchung wird das Nebengebirge eines Salzstockes in Norddeutschland be-
trachtet [ 12 ], [ 47 ]. Diese Struktur erstreckt sich in NW-SO-Richtung. Sie ist ca. 8 km
lang und 3 km breit. Tektonische Kréfte beim Eindringen von Salz lieBen den Hohenzug
entstehen. Die alten Schichtungen wurden seitlich neben dem sich aufwélbenden Salz-
dom hochgedriickt und ragen teilweise fast senkrecht empor. Oberhalb des Salzdomes
verstiirzten die Schichten zu einem komplexen Deckgebirge. Der Salzdom und die seit-
lich steilgesteliten Schichten sind im Vertikalschnitt der Abbildung 5.1, unteres Bild, gut
erkennbar. Fir die Modellierung ist eine diinne, gut permeable Schicht aus unterschied-
lichen Muschelkalken (m) von Interesse, die sich Uiber mehrere Kilometer an der Sud-
westflanke des Salzdomes erstreckt und Uber der gesamten Strecke auf dem Hoéhenzug
zu Tage tritt (siehe Abbildung 5.1 oberes Bild). Als Nebengebirge des Salzstocks ergibt
sich im betrachteten Modellgebiet eine Abfolge von Buntsandstein, Muschelkalk, Keuper,
Jura, Kreide, Tertidr und Quartar (siehe Abbildung 5.1).
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Abb. 5.1 Geologie: Draufsicht (oben) und Vertikalschnitt (unten). Der dargestelite

Vertikalschnitt verlduft entlang der Linie A-B (aus [ 12 ]).
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Der Buntsandstein besteht normalerweise aus den geologischen Stufen Unterer, Mittle-
rer und Oberer Buntsandstein. In diesem Fall ist jedoch nur der Obere Buntsandstein
(Rét) ausgebildet. Er setzt sich aus Steinsalz, Anhydrit und Schiuff bzw. Tonstein zusam-
men. Dadurch bildet das Rét generell einen Grundwasserstauer. In den Bereichen, in de-
nen es durch tektonische Beanspruchung zur Bildung von offenen Kilften gekommen ist,
kann es dennoch nur zu sehr begrenzten Wasserbewegungen kommen. Dieses wird
durch Bohrungen im Rét belegt. Es wurden keine Hinweise auf gréBere Durchlassigkei-
ten bzw. Wasserwegsamkeiten festgestellt. Pumpversuche ergaben teufenabhéangige

Durchlassigkeiten.

Beim Muschelkalk gibt es ebenfalls drei geologische Stufen: den Unteren, den Mittleren
und den Oberen Muschelkalk. Der Untere Muschelkalk stellt als Ganzes einen guten
Kluftwasserleiter dar. In Abhangigkeit vom Mergelgehalt ergeben sich jedoch unter-

Abb. 5.2 Dreidimensionales Modellgebiet mit der Lage des Aquifers (mu) an der
SW-Flanke des Salzstockes (aus [ 12 ])
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schiedlich starke Kitftungen und damit unterschiedliche Wasserwegsamkeiten. Der Obe-
re Muschelkalk bildet im oberen Teil einen guten und im unteren Teil einen méBigen bis
schlechten Kluftwasserleiter. Der Mittlere Muschelkalk stellt insgesamt einen Grundwas-
serhemmer bzw. in gréBeren Tiefen einen Grundwasserstauer dar. Dadurch bildet er eine
hydraulische Barriere zwischen den Leitern des Oberen und Unteren Muschelkalks.

Sowohl der Untere als auch der Mittlere Keuper bestehen vorwiegend aus Tonsteinen mit
eingeschalteten Schiuff- und Mergelsteinen bzw. Mergelsteinen und Anhydritbanken. So-
mit bildet der insgesamt rund 360 m méchtige Keuper einen wirkungsvollen Grundwas-

serhemmer.

5.2 Dreidimensionales Modell fiir den Aquifer an der Salzstockflanke

Im Rahmen eines Forschungsprogrammes wurden eine Vielzahl von Daten ermittelt, die
die Geologie und Hydrogeologie des untersuchten Gebietes beschreiben[3 ], [ 48 ]. Aus
diesen MefRdaten wurden dann die fir eine Modellierung bendtigten Eingabedaten ab-

geleitet.

Aus den hydrogeologischen Eigenschaften der einzelnen geologischen Einheiten (siehe
Kapitel 5.1) folgt, daB in dem in Abbildung 5.2 dargestellten dreidimensionalen Modell-
gebiet nur der Untere Muschelkalk (mu) Aquifereigenschaften hat. Da der Untere Mu-
schelkalk beidseitig auf der gesamten Lange des Gebietes von hydraulischen Nichtleitern
begrenzt ist, némlich vom Oberen Buntsandstein (Rét) und vom Mittleren Muschelkalk,
wurde nur der Untere Muschelkalk als der Grundwasserleiter modelliert. Da der Untere
Muschelkalk in guter Naherung mit konstanter Machtigkeit von 22 m und mit einer Nei-
gung von ca. 65° parallel zur Salzstockflanke verlauft, wurde das in Abbildung 5.3 darge-
stelite geometrische Modell benutzt. Dabei handelt es sich um ein Parallelepiped mit den
MaBen 4 550 m X 800 m X 22 m, das um 65° geneigt ist. Der Kontakt zum Salzstock und
damit der Salzeintrag in das Modellgebiet wird durch eine Konzentrationsrandbedingung
mit C = 1 fiir den Bereich unterhalb von 100 m u.NN auf der dem Salzstock zugewandten
Langsseite modelliert. Die beiden Léngsseiten werden entsprechend den hydrogeolo-
gischen Gegebenheiten als undurchidssig angenommen. Der siidSstliche Rand liegt par-
allel zu einer Wasserscheide. Darum wird er ebenfalls als hydraulisch geschlossen be-
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Abb. 5.3 Geometrisches Modell. Der Kontakt zum Salzstock wird durch eine Kon-
zentrationsrandbedingung C = 1 (rot) flr den Bereich unterhalb von 100

m unter NN simuliert.

handelt. Am nordwestlichen Rand verhindert eine nicht durchlassige Stérung den
Abstrom. Nur im oberen Bereich bis 25 m unter der Modelloberkante (siehe

Abbildung 5.3) erméglicht eine Auflockerungszone eine Strémung in Richtung Vorfluter.

Aus Bohrungen stehen einige Messungen der Durchlassigkeitsbeiwerte ki in unter-
schiedlichen Tiefen des Unteren Muschelkalks zur Verfligung. Die Daten lassen eine Ab-
nahme der Durchléssigkeit mit zunehmender Tiefe T erkennen. In Abbildung 5.4 sind die
Mefdaten gemeinsam mit einer Regressionsgeraden im halblogarithmischen MaBstab

dargestellt. Die Regression ergab:
k= 10712711 0.009987T 1t der Tiefe T > 0.

Dabei wurde der Zusammenhang k = k; p_1 g'1 Mg = ks 107 zwischen k-Wert und Per-
meabilitdt k benutzt. Aus der Abnahme der Permeabilitdt mit zunehmender Tiefe folgt,
dafi die Unterseite des Modellgebietes als undurchlassig angesehen werden kann. Ein
analoges Verfahren fir die MeRBwerte der Porositat im Unteren Muschelkalk liefert (siehe
Abbildung 5.5):

0 =7,562 - 1,068 In (T) mit der Tiefe T > 0.

v 1



Permeabilitét [m?]

T T I
0 250 500 750 1000
Tiefe unter Geldnde [m]

Abb. 5.4 Permeabilititen des Unteren Muschelkalks. Dargestellt sind MeBwerte

und Regressionsgerade.
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Abb. 5.5 Porositat des Unteren Muschelkalks. Es sind MeBwerte und die Regres-

sionskurve eingezeichnet
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Alie Seitenflachen und die Modellunterseite sind fiir den diffusiv/dispersiven Salztrans-
port geschlossen. Ausnahmen bilden der Bereich des Kontaktes zum Salzstock und der
Abstrombereich auf der Nordwestseite. Fiir den Abstrombereich wird die Ausstromrand-

bedingung flr die Konzentration eingesetzt.

Die Grundwassersténde sind die antreibende Kraft fir die Strdomung. Aus den gemesse-
nen Pegelstdnden im Unteren Muschelkalk und den benachbarten Gesteinshorizonten
sowie aus den topographischen Héhen der jeweiligen GrundwassermeBstellen 148t sich
eine Korrelation ableiten, mit deren Hilfe die geometrische Lage der Grundwasserober-
flache bestimmt werden kann [ 1]. Es ergibt sich flir den Unteren Muschelkalk der in
Abbildung 5.6 dargestelite Grundwasserspiegel. Zusatzlich ist die Lage der Grundwas-
sermeBstellen und der Pegel dargestellt. Die MeBstellen liegen nicht immer genau auf
der eingezeichneten Gelandeoberkante, da zur Auswertung auch solche Mefstellen be-
nutzt wurden, die nicht exakt auf dem dargesteliten Schnitt liegen. Es ist immer die tat-
séchliche topographische Hohenlage der MeBstellen dargestellt.

240

Gelandeoberkante

220

200

E 180
pd
=z
(T) 160
0
P |
_GC) 140 -
0
T
120 —
100
80 ' —- ‘
0 1.000 2.000 3.000 4.000
Modellénge [ m ]
Abb. 5.6 Gelandeoberkante und berechneter Grundwasserspiegel. Mit % ist die

Lage der MeBstellen und mit * die Lage der Pegel gekennzeichnet.
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Die Lage der Grundwasseroberfliche wird als Druckrandbedingung fir die in
120 m 0.NN liegende Modelloberflache benutzt. Als Konzentrationsrandbedingung dient
die implizite Bedingung “inout” (siehe Unterkapitel 2.2.3). Bei dieser wird in Abhangigkeit
von der Strémungsrichtung an der Modelloberflache ein Ein- oder ein Ausstrom zugelas-

sen.

Alle Parameter und funktionalen Zusammenhéange, die fir die Modellierung benutzt wur-

den, sind in Tabelle 5.1 zusammengefaBt.

Tabelle 5.1: Die Modellparameter und Funktionen

Benennung

Permeabilitat k (siehe Abbildung 5.4) | 1072-107"® m?
Porositat ¢ (siehe Abbildung 5.5) 60-05 | % |
molekularer Diffusionskoeffizient Dy, 1109 | m2s!
longitudinale Dispersionslange oy W* | m -
tranS\;e_rsaIe Dispersionslénge ot ” 0 ._m_ N
Funktion der relativen Dichte - linear (éiehe Tat;élle 2.1) '
minimale Dichte pg 1000 ‘kgm?
maximalé-[-)-ic_:_hte Pmax o 1 200 B .kg m'é.__ ]
Funktion der relativen Viskositat real (siche Tabelle 2.2)
minimale dynamischems_kositét No 1107 Pas |
maximale dynamis_ch_e Viskositat Nmax 210 Pas

53 Ergebnisse zu den Modellrechnungen

Das dreidimensionale Modellgebiet wurde mit Tetraedern mit einer charakteristischen
Lénge von 50 m diskretisiert. Zu Beginn der Simulation befindet sich kein Salz im Modell-
gebiet. Durch den seitlichen Bereich mit der Konzentrationsrandbedingung C = 1 tritt Salz
in das Gebiet ein. Aufgrund der mit der Tiefe abnehmenden Permeabilitét dringt das Salz
im oberen Bereich des Modelles schneller ein als im unteren Bereich. Im linken Bild der
Abbildung 5.7 wird die Konzentrationsverteilung fir einen Querschnitt in der Mitte des
Modellgebietes (2225 m vom nordwestlichen Modellrand) fir die Modellzeit t = 500 Jahre
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t = 500 Jahre t =5 000 Jahre

Abb. 5.7 Konzentrationen beim seitlichen Blick in die Schicht. Im linken Bild sind
500 Jahre, im rechten 5000 Jahre Modellzeit vergangen. Die Schicht ist

10-fach verbreitert dargestellt.

dargestellt. Es ist deutlich zu erkennen, daf3 sich zu diesem Zeitpunkt noch eine Linse
aus Salzwasser mit Sattigungen zwischen 60- und 80% im unteren Modellbereich auf der
dem Salzstock gegenlberliegenden Seite unterhalb geséattigten Salzwassers befindet.
Es dauert ca. 5 000 Jahre (siehe Abbildung 5.7, rechtes Bild), bis diese Stf3wasserlinse
mit Salz vollstandig aufgesattigt und verschwunden ist. Im Gegensatz dazu hat sich im
oberen Bereich des Modellgebietes innerhalb der Zeit von 500 Jahren eine stabile Uber-
gangszone zwischen Salz- und Frischwasser ausgebildet (vergleiche Abbildung 5.7, lin-
kes und rechtes Bild). Diese Zone befindet sich im Mittel in einer Tiefe zwischen 30 m
und 160 m u. NN und hat eine mittlere Machtigkeit von ca. 150 m. Das stimmt qualitativ

mit Messungen (iberein, die allerdings eine Ubergangszone mit einer Machtigkeit von ca.
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50 m finden. Abbildung 5.8 zeigt das Konzentrations- und das Geschwindigkeitsfeld nach
5 000 Jahren Modellzeit auf einem Léngsschnitt durch das Modeligebiet im Abstand von
11 m von einer Seitenflache. Auch in dieser Abbildung ist die Ubergangszone deutlich zu
erkennen. Dabei ist im unteren Teil des Modeligebietes die Linse aus Wasser geringerer
Sattigung nicht mehr vorhanden. Die Geschwindigkeitsdarstellung zeigt, daf3 im Bereich
der Hochlagen des Modellgebietes Einstrdmungen stattfinden. Unterhalb einer Tiefe von
ungefahr 520 m u.NN stagniert die Stromung. Sowohl die Konzentrations- als auch die
Geschwindigkeitsdarstellung von Abbildung 5.8 lassen erkennen, daf3 es drei Ausstrom-
bereiche gibt. Der erste ist im am Nordwestrand zu erkennen und zeigt die Strémung
durch die Auflockerungszone in Richtung Vorfluter. Die beiden anderen befinden sich in

den topographischen Niederungen des Modellgebietes. Das linke der beiden Ausstrom-
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Abb. 5.8 Konzentrationsverteilung und Geschwindigkeitsfeld nach 5000 Jahren.
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gebiete (ca. 2 000 m vom nordwestlichen Modellrand) zeigt auch einen ausgepragten
Salztransport Richtung Modelloberflache. Dieses Ergebnis stimmt ebenfalls qualitativ gut
mit der Beobachtung {berein, daB es in diesem Quertal Quellen mit merklicher Versal-

zung gibt.

Zusammenfassend kann festgestellt werden, daf3 mit df auch dreidimensionale Stré-
mungen berechnet werden kdnnen. In diesem Falle war der geometrische Aufbau des
Modells im Gegensatz zu den hydrogeologischen Verhéltnissen recht einfach. Sowoh!
Permeabilitdt als auch Porositat waren in diesem heterogenen Modell tiefenabhéangig.
Auch in diesem Fall konnte zumindest eine qualitative Ubereinstimmung zwischen Simu-
lationsergebnissen und Feldbeobachtungen erreicht werden.
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6 Zusammenfassung

In der vorliegenden Arbeit wurden mit dem kirzlich fertiggestellten Programmpaket d%f
verschiedene Problemstellungen bearbeitet. Damit sollte gezeigt werden, da3 mit den
modellierten Prozessen und den zugehdrigen physikalischen Randbedingungen die ent-
sprechenden Vorgénge und Zustande in der Natur beschrieben werden kénnen. Zu die-
sem Zwecke wurden mehrere Labor- und Feldexperimente, deren Komplexitéat beziiglich
der involvierten Prozesse und der physikalischen Randbedingungen zunahm, modelliert

und die Ergebnisse mit vorliegenden Messungen verglichen.

Bei der Modellierung der Laborexperimente des RIVM mit eindimensionaler Stromung
wurde die Modellierung des dispersiven Salztransportes untersucht. Bei den Experimen-
ten mit zweidimensionaler Stromung wurden zusétzlich die Erweiterung des Darcyschen
Gesetzes und die Kopplung zwischen Strdmung und Transport betrachtet. Da die be-
trachteten Modellgebiete sehr homogen waren, wurde die Korngerustdispersion, nicht
aber die Makrodispersion untersucht. Durch Vergleich der Ergebnisse konnte gezeigt
werden, daB bei richtiger Parameterwahl die Experimente mit hinreichender Genauigkeit
beschrieben werden kénnen. Die flr groBe Konzentrationen beobachtete Reduktion der
Dispersionslangen kann zumindest qualitativ durch Heterogenitaten in der Permeabilitat
erklart werden. Aus der Untersuchung dieser Experimente folgt, da3 die Dispersionsmo-
dellierung sowohl fir ein- als auch flr zweidimensionale Stromungen fur den Fall der
Korngerustsdispersion bei richtiger Wahl von longitudinaler und transversaler Dispersi-

onslangen zufriedenstellende Ergebnisse liefert.

Zur zweidimensionalen Modellierung der Gorlebener Rinne wurden zwei unterschiedli-
che Modelle benutzt. Beide unterscheiden sich in der Genauigkeit, mit der hydrogeolo-
gische Einheiten reproduziert werden. Das vereinfachte Modell wurde soweit wie moglich
an eine friihere Modellierung der BGR angepaft, wahrend flir das realitdtsnahere Modell
die gesamten vorliegenden Informationen tber die Geometrie der hydrogeologischen
Einheiten verwendet wurden. Bei allen Simulationen wurden die fur die BGR-Rechnun-
gen festgelegten Parameter benutzt. Insbesondere war damals die Anfangskonzentrati-
onsverteilung so bestimmt worden, daB sich eine Ubereinstimmung zwischen Modellie-
rung und Feldmessungen ergab. Das vereinfachte Modell fiihrte bei Verwendung eines
ahnlich groben Gitters wie in den BGR-Rechnungen zu einer guten Ubereinstimmung
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zwischen d°f-Resultaten und BGR-Ergebnissen und damit auch mit den Feldmessungen.
Sowohl die Verwendung eines feineren Rechengitters als auch die Verwendung eines
realitatsnéheren Modells fihren zu Abweichungen zwischen Modellierung und Messun-
gen. Aus den vorliegenden zweidimensionalen Modellierungen der Gorlebener Rinne
folgt, daf hydrogeologisch komplexe Strukturen und Randbedingungen mit df modelliert
werden kdnnen. Es zeigt sich aber auch, daf eine sinnvolle Festlegung von Modelipara-
metern nur méglich ist, wenn die numerische Korrektheit (z.B. Gitterkonvergenz) des Re-
chenprogramms flir diese betreffende Anwendung sichergestellt ist. Anderenfalls kann
es, wie in diesem Fall geschehen, dazu kommen, da3 Kombinationen aus hydrogeolo-
gischen Parametern, Anfangsbedingungen und numerischen Einstellungen gefunden
werden kénnen, die zu einer Ubereinstimmung mit Me3daten fiihren. Das Beispiel 143t
weiterhin vermuten, daf3 es auch im Falle des Nachweises der Gitterkonvergenz mehrere
unterschiedliche Kombinationen aus Parametern, Rand- und Anfangsbedingungen ge-
ben kann, mit denen MeBergebnisse beschrieben werden kdnnen. Dieses wird insbeson-
dere dann wahrscheinlich, wenn Modellunsicherheiten berlcksichtigt werden. Fur die

Eindeutigkeit der Modellierung besteht also keine Gewahr.

In der dritten Anwendung wurde ein dreidimensionales, heterogenes Modell erstelit. Auch
hier konnte gezeigt werden, dafi3 d% in der Lage ist, entsprechende Vorgénge zu be-
schreiben. In diesem Falle lagen keine zitierbaren MeBdaten vor, so daf3 nur Plausibili-
tatsargumente und qualitative Vergleiche zur Verfugung standen.

Die im Radioactive Management Glossary der IAEA [ 42 ] definierten Prozesse der Veri-
fizierung und Validierung sind in der dort geforderten Strenge nicht fir Grundwassermo-
delle anwendbar [ 35 ]. Da niemals Sicherheit bestehen kann, daf3 bei einer Modellbil-
dung alle Prozesse volistandig bericksichtigt werden, kann aus der Ubereinstimmung
zwischen Experiment und Modellierung keine allgemeingultige Aussage gewonnen wer-
den. Eine solche Ubereinstimmung zeigt lediglich, daB das Modell genau fiir diese An-
wendung richtige Ergebnisse liefert. Da die Eindeutigkeit der durch Kalibrierung festge-
legten Parameter nicht nachweisbar ist, kann es aber durchaus vorkommen, daf3
mehrere verschiedene Modelle existieren kénnen, mit denen ein und dasselbe Experi-
ment beschrieben werden kann. Schlimmstenfalls ist es sogar méglich, durch die Be-
trachtung unterschiedlicher Prozesse zum selben Ergebnis zu gelangen. Im strengen

Sinne kann also nur gezeigt werden, daf3 ein Modell falsch ist.
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Kann jedoch ein Modell auf viele Probleme erfolgreich angewendet werden, so wird hier-
durch Vertrauen in das Modell erzeugt. Das Anwenden von Modellen auf Problemstellun-
gen sollte als vertrauensbildende MaBnahmen anstelle der bisher geforderten, aber nicht

machbaren Validierungsversuche im oben definierten Sinne treten.

In diesem Sinne haben die vorliegenden Modellierungen gezeigt, daf3 mit d>f die betrach-
teten Strémungen modelliert werden konnten und somit Vertrauen in die Modelle gebildet

wurde.
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