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1 Einfiihrung

Berechnungen der Grundwasserstrdomung und des Stofftransportes mit Hilfe analytischer
Anséatze sind beschrankt auf stark vereinfachte Geometrien und weitere einschréankende
Annahmen, so dass sich diese haufig nur fir einfach gelagerte Falle und/oder Gberschlagige
Betrachtungen eignen.

In vielen Fallen sind die Standortverhaltnisse bei Altlasten komplexer Natur, so dass sich zur
Beantwortung bestimmter Fragestellungen die Anwendung numerischer Modelle anbietet.
Mit numerischen Grundwassermodellen kénnen mit wenigen Einschrdnkungen beliebige
Geometrien, Heterogenitdten des Untergrundes und zahlreiche weitere Einflisse auf das
Grundwasser gleichzeitig berticksichtigt werden.

Unter dem zusammenfassenden Oberbegriff "numerische Grundwassermodelle" werden in
dieser Arbeitshilfe numerische Grundwasserstrémungsmodelle und Stofftransportmodelle
ggf. einschlieBlich reaktiver Stofftransportmodelle zusammengefasst. Notwendige Voraus-
setzung flr ein Stofftransportmodell ist ein Grundwasserstrémungsmodell, dessen Aufbau
mithin stets vor der Stofftransportmodellierung stattfindet.

Die zunehmende Anwendung numerischer Grundwassermodelle auch in der Altlastenbear-
beitung ist angesichts der heute zur Verfiigung stehenden Computertechnik eine logische
Konsequenz. Der Ausgangspunkt der Entwicklung der mathematischen Grundlagen zur
Beschreibung der Grundwasserstromung reicht bereits weit ins 19. Jahrhundert zurtick. Die
in der Praxis notwendige Beschrankung der Lésung der Differentialgleichungen der Grund-
wasserstromung und des Stofftransportes auf einfache Randbedingungen war lange Jahr-
zehnte lediglich Ausdruck des Mangels an geeigneten Lésungsmethoden, die erst mit dem
Beginn des Computerzeitalters einen rasanten Aufschwung erfahren haben.

Mit der allgemeinen Spezialisierung in allen Natur- und Ingenieurwissenschaften zwangs-
laufig verbunden ist die Tatsache, dass fundierte Kenntnisse der Anwendung von Grund-
wassermodellen auch in Fachkreisen der Altlastenbearbeitung nicht weit verbreitet sein
kénnen, wohingegen klassische Berechnungsansatze weitgehend bekannt sind bzw. von
jedem fachlich Interessierten relativ leicht nachvollzogen werden kénnen.

Aus diesem Umstand resultiert auch in Fachkreisen der Altlastenbearbeitung oft eine ge-
wisse Hemmnis, sich mit Grundwassermodellen auseinanderzusetzen. Ziel der vorliegenden
Arbeitshilfe ist es, zum Abbau solcher Hemmnisse beizutragen. Die Arbeitshilfe soll den
Nicht-Modellierer durch alle Phasen einer moéglichen Modellbearbeitung begleiten. Diese
fihren von der Entwicklung einer Aufgabenstellung Gber die kritische Wirdigung der Daten-
grundlage und die hydrogeologische Systemanalyse zum Aufbau des hydrogeologischen
Modells und schliellich zur Erstellung des numerischen Grundwassermodells mit der
nachfolgenden Priifungsphase.

Die Arbeitshilfe erhebt nicht den Anspruch eines Lehrbuchs. Vielmehr steht der praktische
Umgang mit numerischen Grundwassermodellen im gréReren Kontext der Altlastenbear-
beitung im Vordergrund der Arbeitshilfe. Auf die Darstellung mathematischer Zusammen-
hange wurde so weit vertretbar verzichtet; sie beschrankt sich daher im Wesentlichen auf ein
notwendiges Minimum im Zusammenhang mit den physikalischen Grundlagen der Strémung
und des Transports. Hinweise auf vertiefende Literatur sollen dazu dienen, diese Beschran-
kung aufzufangen. Die Zusammenstellung praktischer Hinweise steht im Vordergrund der
Arbeitshilfe.
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Die Arbeitshilfe bezieht sich ausschlieRlich auf Anwendungen in der geséattigten Zone von
Lockergesteinsaquiferen ohne Berlcksichtigung von Dichteeffekten. Sie hat somit nicht die
Anwendung von Modellen zu Strémungsvorgangen in der ungesattigten Zone und in
Festgesteinsaquiferen zum Gegenstand.

Die Arbeitshilfe favorisiert weder eine bestimmte Losungsmethode, noch ist sie orientiert an
einer speziellen Software.

1.1 Aufbau der Arbeitshilfe

Die Arbeitshilfe beschreibt die grundsatzlich empfohlene Vorgehensweise beim Aufbau eines
Grundwassermodells. Sie soll dazu beitragen, dem Nichtspezialisten die Beurteilung von
Modellen und deren Ergebnisse zu erleichtern. Sie bietet Hilfestellung bei der Vergabe,
Begleitung und Abnahme eines Auftrags zur Grundwassermodellierung. Zielgruppe der
Arbeitshilfe sind insbesondere die mit diesen Fragen befassten Behérdenvertreter.

Kapitel 2 beschreibt die erforderlichen grundlegenden Arbeiten fir den Aufbau des
hydrogeologischen Modells. Diese Arbeitsschritte kénnen als Teil der allgemeinen
Standorterkundung (Detailuntersuchung) aufgefasst werden, die nicht notwendigerweise nur
dann durchzufihren sind, wenn eine Grundwassermodellierung erfolgen soll. Vielmehr
ermdglichen diese Untersuchungsschritte erst den Erkenntnisprozess, an dessen Ende ggf.
Uber das Erfordernis einer Grundwassermodellierung zu befinden ist und der stets mit einer
konkreten Fragestellung fur eine eventuelle Modellierung verbunden sein muss. Gleichzeitig
liefern diese Arbeitsschritte die Grundlagendaten, die fir eine Grundwassermodellierung
immer erforderlich sind.

Kapitel 3 enthalt konkrete Erlduterungen und Hinweise zum Aufbau und zur Prifung von
Grundwasserstromungsmodellen.

Kapitel 4 beschreibt die Arbeitsschritte zur Stofftransportmodellierung mit einem Ausblick auf
die Mdoglichkeiten reaktiver Multispeziesmodelle, die im Rahmen von Untersuchungen zu
Prozessen natirlicher Schadstoffminderung in Zukunft an Bedeutung gewinnen werden.

Kapitel 5 enthalt ergénzend zu Kapitel 2 Hinweise zu den hydrogeologischen Verhaltnissen
in Nordrhein-Westfalen und speziellen Charakteristika der hier vorkommenden Grundwas-
serlandschaften, die bei der hydrogeologischen Systemanalyse und der Grundwasser-
modellierung zu beachten sind.

Fir das Verstdndnis der Herangehensweise numerischer Modelle ist es grundséatzlich
empfehlenswert, sich die physikalischen Grundlagen der Strémung und des Transports zu
verdeutlichen.

Der Anhang enthalt daher im Kapitel A1 Erlauterungen zu den entsprechenden mathema-
tischen Grundlagen, die auch fiir analytische Berechnungsansatze Giiltigkeit besitzen.

Kapitel A2 beinhaltet in komprimierter Form die Grundlagen der numerischen Lésung der
Stromungs- und Transportgleichung. Es werden die unterschiedlichen Verfahrensweisen der
am weitesten verbreiteten Lésungsmethoden - Finite Differenzen- und Finite Elemente
Methode - aufgezeigt. In diesem Kapitel wird auf eine breite Darstellung mathematischer
Formeln und Zusammenhange zugunsten einer besseren Lesbarkeit verzichtet.

Kapitel A3 des Anhangs liefert einige grundsétzliche Hinweise zur Vergabe von Leistungen
im Zusammenhang mit Grundwassermodellen.
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Kapitel A4 des Anhangs beinhaltet schliellich drei Anwendungsbeispiele zum Einsatz von
Grundwassermodellen.

Ausgewahlte Fachtermini sind im Text kursiv gekennzeichnet. Eine kurze Erlduterung zu
diesen Begriffen findet sich im Anhang A5 "Glossar".

Begleitend zum Text enthalt die Arbeitshilfe gesondert hervorgehobene Priifhinweise fir den
Sachbearbeiter, die zumeist noch einmal im Anhang A6 als "Checkliste" aufgegriffen werden.
Diese Prifhinweise haben den Zweck, wesentliche Punkte einer Thematik noch einmal
hervorzuheben, um auf diese Weise dem Sachbearbeiter die Konzeption eines Modells und
die Prufung einer Modelldokumentation zu erleichtern.

Die genannte Checkliste ist als Erganzung der vorliegenden Arbeitshilfe gedacht. Sie kann
als Unterstutzung bei der Beurteilung eines vorhandenen Modells nach formalen Kriterien
oder bei der Erstellung von Kriterien im Rahmen der Ausschreibung einer geplanten Modell-
rechnung eingesetzt werden.

Die Arbeitshilfe bezieht sich nicht auf die Anwendung von Modellen zu Strémungsvorgangen
in der ungeséttigten Zone und in Festgesteinsaquiferen. Dichteabhdngige Strémungen
werden ebenfalls nicht behandelt.

1.2 Stellung von Grundwassermodellen in der Altlastenbearbeitung

Einfache analytische Modellinstrumente dienen lediglich als Screeningtools fir grundsatz-
liche Fragestellungen unter einfachen hydrogeologischen Randbedingungen. Damit wird das
Augenmerk auf relevante Modellparameter im Hinblick auf die Erkundung gerichtet und man
erhalt erste Hinweise fliir die Sensitivitit der Parameter. Weitergehende Aussagen sind
daraus i.d.R. nicht ableitbar.

Numerische Grundwassermodelle bieten bei Grundwasserschadensféllen ein breites Anwen-
dungsspektrum. Sind die Standortverhéltnisse hinreichend erkundet, kénnen Grundwasser-
modelle als tragfahige Prognoseinstrumente eingesetzt werden. Mit Hilfe von Grundwasser-
modellen kénnen die Auswirkungen unterschiedlicher Handlungsvarianten gegentbergestellt
und bewertet werden.

Die Aussagekraft und mdgliche Detailgenauigkeit eines numerischen Modells wéchst pro-
portional mit der Gite und dem Umfang der im Rahmen der Standorterkundung gewonnenen
Datengrundlage. Es darf aber nicht erwartet werden, dass mit einem numerischen
Grundwassermodell die Wirklichkeit exakt abgebildet werden kann, da ein Modell stets auf
einer Vereinfachung der tatsachlichen Verhaltnisse beruht.

Die Aufgabe numerischer Modelle besteht in der Quantifizierung der charakteristischen
Prozesse des einzelnen Standortes. Es ist daher erforderlich, zunachst diese Prozesse zu
erkennen, um die Voraussetzungen flr eine numerische Modellierung zu schaffen.

Die sorgfaltige Analyse und Beschreibung des hydrogeologischen Systems ist daher eine
Grundvoraussetzung fir eine numerische Grundwassermodellierung. Das Ziel der Beschrei-
bung des hydrogeologischen Systems ist der Entwurf eines rdumlich, hydraulisch, geoche-
misch und bilanziell in sich geschlossenen Bildes des hydrogeologischen Umfeldes eines
Standortes.

Das mogliche Anwendungsspektrum von Grundwassermodellen reicht in Abh&ngigkeit von
der Zielsetzung sowie vom Umfang und der Gite der Datengrundlage vom "numerischen
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Prinzipmodell" bis hin zum prognoseféhigen detaillierten Modell, welches anhand konkreter
Standortdaten "kalibriert" und "validiert" wurde.

Numerische Prinzipmodelle kdnnen bereits in der Frihphase einer Detailuntersuchung
eingesetzt werden, selbst wenn die Standorterkundung noch nicht abgeschlossen ist,
wahrend kalibrierte und validierte Standortmodelle i.d.R. erst in einer relativ spaten Phase
der Erkundung bzw. im Rahmen einer Sanierungsuntersuchung zum Einsatz kommen.

Numerische Prinzipmodelle beruhen auf stark vereinfachten Standortdaten. In ihnen ist das
"konzeptionelle Standortmodell' ndherungsweise in ein numerisches Modell umgesetzt.
Dieses enthélt die bis dato bekannten und ggf. stark vereinfachten Wesensmerkmale des
Standortes. Solche Prinzipmodelle bedirfen vom Grundsatz her keiner Modelleichung, sie
sollen die Standortverhaltnisse lediglich im Prinzip qualitativ abbilden. Sie stellen Instrumente
zur Erhdhung des Prozessversténdnisses dar, mit denen auch die weitere Erkundungs-
strategie nicht zuletzt unter Kostenaspekten optimiert werden kann. In glinstigen Fallen kann
ein numerisches Prinzipmodell zur Beantwortung einer Reihe von mdglichen Fragestel-
lungen bereits ausreichend sein. Der Vorteil des numerischen Prinzipmodells liegt in dem im
Vergleich zum detaillierten kalibrierten Grundwassermodell geringeren Aufwand beim
Modellaufbau. Der Nachteil des numerisches Prinzipmodells liegt in den zwangslaufig quanti-
tativ nur eingeschrankt belastbaren Aussagen.

Ein numerisches Prinzipmodell kann im Zuge der Erkundung "wachsen" und sich bis hin zum
kalibrierten und validierten Grundwassermodell entwickeln. Andererseits werden einzelne
Aspekte aufgrund mangelnder Kenntnisse zu standortspezifischen Detailvorgangen in der
Praxis haufig nicht Gber das Stadium einer Prinzipmodellierung hinausgehen kénnen.

In der Altlastenbearbeitung kénnen kalibrierte Grundwassermodelle im Zuge der Sanie-
rungsuntersuchung bzw. -planung bei der Gegeniberstellung von Handlungsalternativen
beziglich des Grundwassers eine wertvolle Hilfe darstellen.

1.3 Auswahl méglicher Fragestellungen

Wird im Rahmen der Altlastenbearbeitung der Einsatz eines Grundwassermodells in Erwa-
gung gezogen, muss darauf Wert gelegt werden, im ersten Schritt konkrete Fragestellungen
und fest umrissene Ziele einer Modellierung zu formulieren. Es sollte immer klar beantwortet
werden kénnen, warum eine numerische Modellierung notwendig ist. Die Formulierung einer
konkreten Aufgabenstellung ist auch deshalb unbedingt erforderlich, um stets definieren zu
kénnen, wann eine (Teil-) Aufgabe erfllt ist.

Die Zielsetzung bestimmt die Detailtiefe der vorzunehmenden Standorterkundung. Es ist in
diesem Zusammenhang darauf hinzuweisen, dass eine Grundwassermodellierung grund-
satzlich mit Unsicherheiten behaftet ist, da eventuell erforderliche Daten ggf. nicht verfiigbar
sind. Generell gilt, dass eine Modellierung stets eine Bandbreite von mdglichen Ergebnissen
liefert.

Die folgende Auflistung enthélt eine Auswahl mdglicher Fragestellungen bzw. Ziele einer
Modellierung im Rahmen der Altlastenbearbeitung.
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Anwendung von Strémungsmodellen:

o Simulation der Grundwasserstromung unter komplexen Bedingungen

o Quantifizierung des Grundwasserflusses

o Positionierung / Optimierung von Brunnenstandorten,
z.B. Sanierungsbrunnen

o Optimierung von Entnahmeraten

o Optimierung des Grundwassermonitorings (Lage, Ausbau von Messstellen,
Untersuchungsparameter, Untersuchungsintervalle)

Anwendung von Strémungs- und Transportmodellen (ggf. einschlieRlich Reaktion):

o Abschatzung der ausbreitungsrelevanten Prozesse fir die bisherige
Schadstoffausbreitung der Fahne

o Prognose der kinftigen Entwicklung der rdumlichen Ausbreitung/Erstreckung
einer Schadstofffahne

o Abgrenzung von Schadstofffahnen mit gleichem Schadstoffspektrum und unter-

schiedlichen Eintragsorten

Prognose der Konzentrationen innerhalb der Schadstofffahne

Emissionsabschatzung (Schadstofffracht)

Prifung, Gegeniberstellung, Optimierung von Sanierungsszenarien

Prognose der Wirkung natirlicher Abbauprozesse (MNA)

Prognose der Wirkung stimulierter Abbauprozesse (ENA)

Optimierung des Grundwassermonitorings (Lage und Ausbau von Messstellen,

Untersuchungsparameter, Untersuchungsintervalle)

1.4 Ablauf einer numerischen Modellierung

Am Anfang einer Modellierungsaufgabe steht die Formulierung der Aufgabenstellung (siehe
Kap. 1.3). Da die Aufgabenstellung Umfang und Detailtiefe der nachfolgenden Arbeitsschritte
bestimmt, hat sie eine herausgehobene Bedeutung.

Im Rahmen einer Modellierungsaufgabe hat die Analyse des hydrogeologischen Systems mit
der anschlieBenden hydrogeologischen Modellbildung als eigenstandiger Arbeitsschritt eine
besondere Bedeutung. Die Inhalte der hydrogeologischen Systemanalyse werden in Kapitel
2 beschrieben.

Anhand der hydrogeologischen Systemanalyse wird ein Konzept flr das numerische Grund-
wassermodell (siehe Kapitel 2.3) entwickelt und es werden Datendefizite erkannt. In dieser
Arbeitsphase kann bereits eine Vorauswahl prinzipiell geeigneter Lésungsverfahren erfolgen.

Nach den Vorgaben des hydrogeologischen Modells wird im nachsten Arbeitsschritt
zunachst das numerische Grundwasserstrémungsmodell aufgebaut und parametrisiert
(siehe Kapitel 3). Im Fall der Stofftransportmodellierung (siehe Kapitel 4) kann die Parametri-
sierung parallel erfolgen; allerdings benétigt das Stofftransportmodell als Voraussetzung
stets ein Grundwasserstrémungsmodell. Die Stoffiransportmodellierung ist damit der
Strémungsmodellierung immer nachgeschaltet.

Jedes Modell ist anhand eines gemessenen Datensatzes aus der Vergangenheit zu kali-
brieren, d h. es sind die mit dem Modell berechneten mit den gemessenen Daten zu
vergleichen. Verlauft die Modellkalibrierung befriedigend, kann die eigentliche Anwendung
des numerischen Modells durchgefiihrt werden. Zu einer Simulationsrechnung gehért immer
eine Ergebnisinterpretation sowie eine Dokumentation des Modells mit den verwendeten
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Eingangsdaten und den errechneten Ergebnissen. Ist die Modellkalibrierung nicht befriedi-
gend verlaufen, bzw. ergibt sich ein nicht plausibles Ergebnis, missen die Datengrundlage
und die Modellannahmen Uberpriift und ggf. eine weitergehende Erkundung durchgefiihrt

werden.

Abbildung 1 gibt den Ablauf einer Modellierung wieder.

Formulierung der Aufgabenstellung

v

Hydrogeologische Systemanalyse
- Grundlagenermittiung

Vorauswahl méglicher Losungsverfahren

- Datenakaquisition <
- Erkundung
- Hydrogeologisches Modell

Konzept des numerischen Modells; <

Stréomung

Aufbau des numerischen Grundwasser-
strémungsmodells;
Parametrisierung Strémung

Y

Parametrisierung
(reaktiver) Stofftransport

v

Modellkalibrierung Strémung,
Modellvalidierung

Modellkalibrierung
Stofftransport

~ Hinreichende
Ubereinstimmung?

Ergebnisse plausibel?

ja

4

_ Hinreichende
Ubereinstimmung?

Ergebnisse plausibel?

ja

Modellanwendung:
Prognosesimulation Grundwasserstromung

Modellanwendung:
Prognosesimulation Stofftransport

v

v

Bewertung

v

v

Dokumentation

Abbildung 1:

Ablaufschema einer Grundwassermodellierung
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2 Hydrogeologisches System (Hydrogeologisches Modell)

Voraussetzung fur die Anwendung von numerischen Grundwassermodellen ist die vorherige
Entwicklung einer Modellvorstellung zu den kennzeichnenden Merkmalen des konkreten
Altlastenstandortes. Die Erkundung fihrt zur Identifikation der fir den Standort charakteris-
tischen hydrogeologischen und hydraulischen Randbedingungen, Parameter und Prozesse.
Unter einem hydrogeologischen Systems wird hier die Gesamtheit der individuellen Ausbil-
dung aller hydrogeologischen Strukturen und Prozesse an einem Standort im 3-D-Raum
verstanden.

Die Entwicklung einer umfassenden Modellvorstellung des hydrogeologischen Systems
eines konkreten Altlastenstandortes kann in einzelne unabhéngige Themenbereiche ge-
gliedert werden, fiir die in jingeren Veréffentlichungen (KORA, TV 7) z. T. sehr differenzierte
Fachtermini entwickelt worden sind. Die wichtigsten dieser oft gebrauchten Begriffe werden
nachfolgend kurz umrissen und eingeordnet.

Der Aufbau des Geologischen Strukturmodells (GSM) beinhaltet die Analyse und die
Entwicklung eines rdumlichen Modells der vorliegenden geologischen Strukturen des Stand-
ortes. Einzelne Komponenten dieses GSM werden dabei als Modellstratigraphische Ein-
heiten (MSE) bezeichnet.

Das GSM bildet die Grundlage fiur das Hydrogeologisch-geochemische Strukturmodell
(HGSM). Dieses besteht aus hydrogeologisch-geochemischen Struktureinheiten (HGSE).
Eine HGSE besteht auf der Basis der MSE aus Struktureinheiten, denen ahnliche hydrau-
lische und geochemische Parameter zugewiesen werden kénnen. HGSE und MSE mussen
raumlich nicht zwingend identisch sein.

Vereinfachend und zusammenfassend kénnen die vorgenannten Detailbezeichnungen auch
unter dem Begriff "Hydrogeologisches Modell' (FH-DGG, 1999) zusammengefasst werden.
Ein weniger klar umrissener, aber dennoch haufig analog verwendeter Begriff ist das
"konzeptionelle Standortmodell".

Die Analyse des hydrogeologischen Systems fiihrt zu einer integralen und abstrahierten
Modellvorstellung des Standortes und beinhaltet neben rdumlichen Informationen eine
Beschreibung der fir den Standort charakteristischen Prozesse beziglich des Grund-
wassers. Bei diesen handelt es sich um Strémungs-, Transport- und Reaktionsprozesse,
wobei die Reaktionsprozesse zunehmend an Bedeutung gewinnen.

Der Entwurf eines rdumlich, hydraulisch, geochemisch und bilanziell in sich geschlossenen
Hydrogeologisches Modells ist eine notwendige Voraussetzung fur eine numerische
Grundwassermodellierung und stellt einen unabhangigen eigenstandigen Arbeitsschritt dar.

Die Fachsektion Hydrogeologie der Deutschen Geologischen Gesellschaft (FH-DGG) hat in
der Vergangenheit zu diesem Thema geeignete Leitfaden (1999, 2002) veréffentlicht, auf die
an dieser Stelle hingewiesen wird.
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2.1 Komponenten und Aspekte des hydrogeologischen Systems
2.1.1 Abgrenzung

In einem ersten Schritt ist die Lage des Standortes in seinem geologischen Umfeld zu
betrachten, wobei der Begriff des Umfeldes nicht zu eng gefasst verstanden werden sollte.

Es ist in der Regel nicht zielfUhrend, die Analyse des hydrogeologischen Systems auf das
engere Schadensgebiet zu begrenzen. Fir das engere Schadensgebiet und dessen naheres
Umfeld, fir welches durch eine Modellierung Aussagen getroffen werden sollen, wird der
Terminus Aussagegebiet bzw. Aussageraum verwendet.

Generell muss bei einer geplanten Grundwassermodellierung der Betrachtungsraum deutlich
Uber den Aussageraum ausgedehnt werden (Bilanzraum). Die Abgrenzung dieses
Bilanzraumes im Rahmen der hydrogeologischen Analyse des Systems soll eine Bilanzie-
rung des Wasserhaushalts erméglichen. Wahrend bei der Standorterkundung einer Altlast
die Untersuchungen in der Regel auf den Aussageraum begrenzt werden, muss fir eine
Grundwassermodellierung im Rahmen der Analyse des hydrogeologischen Systems
zwingend auch das weitere Umfeld des Standortes berticksichtigt werden. Dies ist erforder-
lich, um die Grundwasserstrémungsverhaltnisse am Standort nachvollziehen zu kénnen, um
deren Einflussfaktoren zu erfassen und nicht zuletzt, um fir ein spateres Grundwassermodell
sinnvolle hydraulisch begrindete Grenzen (Randbedingungen) definieren zu kénnen. Auf
diese Weise wird innerhalb des Bilanzraums ein definierter Modellraum geschaffen, der den
eigentlichen Aussageraum in hinreichendem Abstand umschlieRt. Aussagen zu Punkten
oder Flachen in der Nahe der Grenzen des Modellraumes sollten nur in gut begriindeten
Einzelfallen vorgesehen werden. Die Aufgabenstellung selbst muss ebenfalls in die Uberle-
gungen zur notwendigen GrofRe des Modellraumes einflielien. Soll z.B. die Auswirkung einer
Brunnenanlage auf das Grundwasser gepruft werden, muss der Modellraum so grol} gewahilt
werden, dass seine Grenzen die Berechnungen nicht verfalschen.

Die Abbildung 2 enthalt eine schematische Darstellung der rdumlichen Zusammenhénge der
Begriffe Bilanzraum, Modellraum und Aussageraum.

Fur eine erste, eher grobe rdumliche Abgrenzung des zu betrachtenden Systems kann
neben dem geologisch/hydrogeologischen Kartenwerk des Geologischen Dienstes NRW auf
die Aufgliederung der Landesflache in Form von Grundwasserkdrpern zurlickgegriffen
werden, die in Nordrhein-Westfalen im Zuge der Umsetzung der EU-Wasserrahmenrichtlinie
ebenfalls vom Geologischen Dienst (www.flussgebiete.nrw.de) vorgenommen wurde. Die
Abgrenzung der Grundwasserkérper erfolgte unter Beriicksichtigung geologischer, hydro-
geologischer und hydrologischer Aspekte.

Fur den einzelnen Standort ist die vorgenommene Abgrenzung rdumlich aber oft zu weit-
reichend, so dass es erforderlich werden kann, den einzelnen Grundwasserkdrper einer
weiteren Feingliederung zu unterziehen.

Als Empfehlung kann festgehalten werden, dass es von grundlegendem Vorteil ist, die
Grenzen des betrachteten hydrogeologischen Systems an natirlichen Grenzen zu orien-
tieren, auch wenn das resultierende Gebiet auf den ersten Blick unverhaltnismaRig grold
erscheinen mag. Die Grenzen des spateren Grundwassermodells missen nicht zwangs-
l&dufig mit denen des hydrogeologischen Systems zusammenfallen. Wird fur das spatere
Grundwassermodell ein kleineres Gebiet gewahlt, so muss dennoch das Gesamtsystem
verstanden sein, um diese Grenzen sinnvoll festlegen zu kénnen.

Landesamt fur Natur, Umwelt und Verbraucherschutz Nordrhein-Westfalen — Arbeitsblatt 12
-16/159 -



"Hinweise zur Erstellung und Beurteilung von Grundwassermodellen im Altlastenbereich"

L~

Bestimmung der Rand-

hydraulische Schnittgréfen \‘,ﬁ
auf allen Grenzflachen des '
Madellraums P

Zustrom aus Niederschiag
bzw. Grundwassermeubildung

Bedingungen als &

— -+

GW- Zu- und <
Abstrémung &

GW- Zu- und
Abstrémung
-

S

&

Erlauterung der Symbole

7 4
fe==] Bilanz- Raum
=

Modell- Raum mit hydro-

geologisch- geochemischen
Rand- und Anfangs-
bedingungen

. Aussage- Raum

GW ... Grundwasser
GWL ... Grundwasserleiter

Abbildung 2: Schematische Darstellung fur die rdumliche Abgrenzung der Begriffe
Bilanzraum, Modellraum und Aussageraum (LUCKNER et al., 2008)

Bei der Analyse eines hydrogeologischen Systems kénnen zur Festlegung der Ausdehnung
sowohl des &ulleren Bilanzraums wie auch des innerhalb gelegenen Modellraums die in
Tabelle 1 erlduterten mdéglichen Grenzen herangezogen werden.

Im glnstigen Fall kdnnen die dulReren Grenzen der hydrogeologischen Systemanalyse so
gewahlt werden, dass sie sich unmittelbar zur Formulierung der Randbedingungen fur die
spatere Grundwasserstromungsmodellierung eignen. Dann sind Bilanzraum und Modellraum

identisch.
Tabelle 1: Mégliche aufdere Begrenzungen eines hydrogeologischen Modells
Gut geeignet:
1. Geologische Grenzen Grenzen der Verbreitung grundwasserfuh-
render Schichten wie zum Beispiel Tal- bzw.
Gebirgsrander, geologische Stérungen.
2. Oberflachengewasser GroRRere Vorfluter, insbesondere wenn sie tief in

Weniger gut geeignet:
3. Wasserscheiden

das Grundwasser einschneiden.

a) Morphologische Wasserscheiden: Vorsicht
ist geboten, da diese nicht zwangslaufig rele-
vant fir das Grundwasser sind.

b) Unterirdische Wasserscheiden: Vorsicht ist
geboten, da diese nicht immer eine stabile Lage
aufweisen (Mdgliche Lageverschiebung infolge
variierender Grundwasserneubildung, Grund-
wasserentnahmen etc.). Siehe dazu auch 6.
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4. Besondere Querschnitte Sind die Grundwasserflisse quantifizierbar,
kann in glnstigen Féllen eine besondere geo-
metrische Ausbildung der grundwasserfuh-
renden Schichten als Grenze herangezogen
werden, Beispiel: Grundwasserzutritt Gber Tal-
querschnitt.

5. Kleinere Oberflachengewasser Nur dann geeignet, wenn eine pradgende Grund-
wasserinteraktion besteht.

In besonderen Féllen:

6. Grundwasserstromlinie Reagiert empfindlich auf Anderungen der
Grundwassersituation.

7. Grundwasserhéhengleiche Reagiert empfindlich auf jegliche Anderung der
Grundwassersituation. Der Grundwasserfluss
Uber diese Grenze hinweg muss sehr genau
bekannt sein.

Nicht geeignet:

Verkehrswege, Verwaltungsgrenzen, Katastergrenzen

In Ballungszentren mit einer hohen Dichte an Altstandorten/Altablagerungen kann es sinnvoll
sein, eine Analyse des hydrogeologischen

Systems unabhé&ngig vom Einzelfall tber

einen gréReren Raum - z.B. entsprechend /

einem der oben genannten Grundwasser- Priifhinweis

korper - vorzunehmen. Es kann sich dann
anschlielRend ggf. auch anbieten, ein eher
flachendeckendes  Grundwassermodell
aufzubauen, das dann fir den konkreten
Einzelfall lokal verdichtet wird.

v' Wurden fiir das Gebiet der hydrogeologischen
Systemanalyse hydraulisch sinnvolle nattirliche
Grenzen gewéhlt?

2.1.2 Hydrogeologischer Aufbau

In einem zweiten Schritt ist zu ermitteln, welcher geologische Schichtaufbau ausgebildet ist
und welche Grundwasserstockwerke im Bereich des Standortes und seines Umfeldes vor-
liegen. Bei einer Altlastenbearbeitung, die mit einem Grundwasserschaden verbunden ist,
kann man in der Regel davon ausgehen, dass das obere Grundwasserstockwerk haufig
vorrangig Gegenstand der Untersuchung des Sachverhaltes ist. Bei der Analyse des hydro-
geologischen Systems sind aber zundchst grundsatzlich alle Stockwerke zu betrachten, um
beurteilen zu kénnen, welche Wechselwirkungen zwischen den Stockwerken bestehen und
um eine Entscheidung darlber treffen zu kénnen, welches Stockwerk bzw. welche Stock-
werke trennende Einheit als untere Grenze des hydrogeologischen Systems herangezogen
werden kann.

Neben den lokalen Standortdaten aus Bohrungen sind fir die Analyse des hydrogeo-
logischen Systems auch ggf. weitere vorhandene Daten unterschiedlicher Quellen zu
bertcksichtigen (siehe Kapitel 2.2). Hier ist in erster Linie auf das Kartenwerk bzw. die
Informationssysteme des Geologischen Dienstes NRW hinzuweisen. Die Beschreibung des
hydrogeologischen Systems bezlglich seines Aufbaus und seiner Umgrenzung wird erst
vollstédndig durch eine geometrisch/rdumliche Beschreibung der gewonnenen Daten. Sowohl
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georeferenzierte GIS-taugliche kartographische Daten als auch geologische Daten in Form
von vorliegenden Karten und Profilschnitten missen aufbereitet, analysiert und interpretiert
werden. Wichtige Grundlageninformationen sind hier: Verbreitung, Top, Basis und Méchtig-
keit sowie mégliche Fazieswechsel der relevanten geologischen Einheiten. Um im Lauf der
Untersuchungen Erkenntniszuwé&chse einarbeiten zu kénnen, ist es ratsam, die gewonnenen
Daten in Datenbanken zu fiihren und auch im rdumlichen Modell stets zu aktualisieren.

Die Analyse des hydrogeologischen

Aufbaus enthélt neben der Identifizierung J

der vorliegenden Grundwasserstockwerke Priifhinweis
ergénzend eine moglichst detaillierte

Dokumentation des geologischen Schicht- v Wurden die geologischen und hydrogeolo-
aufbaus anhand von Typ-Profilen. Sie gischen Einheiten hinreichend genau beschrie-
liefert insbesondere Erkenntnisse, inwie- ben und dokumentiert?

weit die zu betrachtenden Schichten

homogen aufgebaut sind, oder ob heterogene Grundwasserleiter vorherrschen. In solchen
Féllen muss entschieden werden, ob die Heterogenitédten in einer Weise erfasst werden
kénnen, dass sie in einem spateren Grundwassermodell explizit berlcksichtigt werden
kénnen, wie z.B. értlich auftretende Geringleiter, hydraulische Fenster zu tieferen Schichten
etc. In den Materialien zur Altlastensanierung und zum Bodenschutz MALBO 25 (2006) des
LANUV werden in anschaulicher Weise verallgemeinernd entsprechende Typen von
Grundwasserleitern dargestellt.

Die Analyse des hydrogeologischen Aufbaus muss eine Entscheidung dariiber ermdglichen,
welche raumliche Dimensionalitdt (2D, 3D) das nachfolgende numerische Modell aufgrund
der vorliegenden Untergrundverhéltnisse besitzen muss.

Bei der Dokumentation der hydrogeologischen Systemanalyse sollte darauf geachtet
werden, dass flr den spateren Aufbau eines numerischen Grundwassermodells sowohl die
gewonnenen Punktdaten aus Bohrprofilen als auch die interpretierten rdumlichen Daten in
geeignetem Datenformat georeferenziert zur Verfligung gestellt werden kénnen. Weitere
Informationen dazu kdénnen den Handlungsempfehlungen des BMBF Férderschwerpunktes
KORA (www.natural-attenuation.de, LUCKNER, TH., 2008) und der Synopse des Themen-
verbundes 7 ,Modellierung und Prognose* (www.natural-attenuation.de, LUCKNER, TH. ET AL.,
2008) entnommen werden.

2.1.3 Bergsenkungsgebiete

Bergsenkungsgebiete stellen in NRW eine Besonderheit dar, die lokal einen erheblichen
Einfluss auf die Grundwassersituation haben. Zu den betroffenen Gebieten gehdren das
noérdliche Ruhrgebiet mit Emscher und Lippe bis hin in das sltdliche Miunsterland sowie Teile
des linken Niederrheins (siehe Kapitel 5).

Ob ein Standort zu einem aktiven Bergsenkungsgebiet gehért, muss im Rahmen der
hydrogeologischen Systemanalyse betrachtet werden. Aktive Bergsenkungen kénnen die
absoluten Hoéhenlagen hydrostratigraphischer Einheiten einschlieBlich der Gelédndeober-
flache zeitlich dynamisch beeinflussen und missen in betroffenen Regionen bei einer Model-
lierung immer bertcksichtigt werden.

Es ist zu beachten, dass in manchen Regionen Nordrhein-Westfalens Bergsenkungen zum
Erfordernis dauerhafter Polderung gefiihrt haben. In solchen Gebieten sind die natlrlichen
Grundwasser- und Vorflutverhaltnisse oft stark verandert.
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2.1.4 Grundwasserhydraulische KenngréRRen

Bei den System bestimmenden grundwasserhydraulischen Kenngréfen handelt es sich um
den Durchlédssigkeitsbeiwert  (keWert) und den Speicherkoeffizienten bzw. die
Speicherwirksame Porositdt. Wéhrend mit dem Durchldssigkeitsbeiwert die Wasserweg-
samkeit eines Grundwasserleiters quantifiziert wird, gibt der Speicherkoeffizient bzw. die
Speicherwirksame Porositdt Aufschluss Uber das Speichervermdégen des Grund-
wasserleiters.

Pumpversuche liefern eine sehr gute Datengrundlage fir die Ermittlung dieser Kennwerte,
da sie integrale Werte aus der Umgebung des Versuchsbrunnens liefern. Bei ausreichender
Versuchsdauer kdénnen Pumpversuche auch zur Interpretation hydraulisch wirksamer
Rander herangezogen werden. Zu beachten ist jedoch, dass analytische Auswerteverfahren
fur Pumpversuche auf einer Reihe von vereinfachenden Annahmen und Einschrankungen
beruhen.

Es sollte stets versucht werden, Ergebnisse aus Pumpversuchen auch aus der weiteren
Umgebung des Standortes in die hydrogeologische Systemanalyse einzubeziehen. Pump-
versuche werden haufig von Wasserwerksbetreibern oder Industriebetrieben durchgefiihrt
(siehe Kapitel 2.2).

Haufig werden im Rahmen der Erkundung auch Kurzpumpversuche durchgefiihrt. Kombi-
niert man solche Kurzpumpversuche mit Flowmetermessungen, kdnnen wertvolle Daten
Uber die vertikale Verteilung der Durchlassigkeit und damit auch Uber vorhandene
Heterogenitédten gewonnen werden.

Neben den genannten Messverfahren kénnen Durchlgssigkeitsbeiwerte auch anhand von
Korngré3enanalysen tber empirische Formelanséatze ermittelt werden. Grundsatzlich liefern
solche Daten jedoch nur Naherungswerte, da sie aus gestérten Proben abgeleitet wurden
und insofern nicht unbedingt die realen Verhaltnisse abbilden, und weil nicht immer ein
strenger Zusammenhang zwischen KorngréRenverteilung und Durchlassigkeit gegeben ist.

In der Praxis wird haufig auch auf Erfah-

rungswerte aus der Literatur zurtickge-

griffen. Fir die Grundwasserlandschaften J S

in NRW liegen Anhaltswerte fiir die grund- Priithinweis

wasserhydraulischen Kenngréfien aller in _ . .

der Regel fiir einen Modellaufbau rele- v' Wie wurden die relevanten hydraulischen
. . . . Kennwerte ermittelt?

vanten geologischen Einheiten vor. Sie

bilden meist eine ausreichend gute Grund-

lage fir die Startwerte der Kalibrierung. Uber lokale Detailkenntnisse verfligen oft die zustan-

digen kommunalen Behérden und Landesbehérden.

Zu beachten ist beziglich der Durchlédssigkeitsbeiwerte, dass sich diese in vertikaler Rich-
tung deutlich von denen in horizontaler Richtung unterscheiden kénnen. Erstere sind in der
Grolenordung von 2- bis 100-fach geringer als letztere. Der vertikale Durchldssigkeits-
beiwert ist meist nur durch Kalibrierung des numerischen Modells zu bestimmen.

Konkrete Daten zum Speicherkoeffizient bzw. zum spezifischen Speicherkoeffizienten bei
gespannten Grundwasserleitern liefern ausschliellich Pumpversuche. Gleiches gilt fir die
Ermittlung des nutzbaren Porenvolumens. Haufige Anwendung findet der empirische Ansatz
nach MAROTZ (1968). Diese Daten sind i.d.R. aber wenig sensitiv und es reicht oft aus, einen
Anhaltswert aus der Literatur im Modell als Startwert anzusetzen.
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2.1.5 Natiirliche Oberflichengewdsser

Die Oberflachengewdasser und das Grundwasser bilden prinzipiell ein zusammenhangendes
System, das einer ganzheitlichen Betrachtung bedarf.

Bei normaler Abflusssituation dienen Oberflaichengewésser der Entwdsserung des
Grundwasserkérpers. Ausnahmen kénnen Gewasser sein, die aus einem Gebirge in das
Flachland Ubertreten und im Ubergangsbereich einen morphologisch erhéhten Schwemm-
facher ausgebildet haben, oder Oberflachengewasser in kiinstlich angelegten Dammsys-
temen.

Das Entwasserungssystem erlaubt Rickschlusse auf die hydrogeologischen Verhaltnisse.
Z.B. lasst ein engstandiges System von FlieRgewassern darauf schlieRen, dass der
Grundwasserleiter aufgrund zu geringen Querschnitts oder mangelnder Durchlassigkeit nicht
in der Lage ist, das anfallende versickerte Wasser unterirdisch abzuftuhren. Folglich steigt die
Grundwasseroberflaiche an und schneidet schliefl3lich die Geldandeoberflache. Es kommt in
morphologischen Senken zur Bildung von Verndssungen, Quellen und letztlich zur Bildung
von FlieRgewassern.

Da in offenen Gerinnen im Vergleich zum Grundwasserleiter vergleichsweise viel Wasser
abgefuhrt werden kann und sich aus diesem Grund ein im Vergleich zum umgebenden
Grundwasser geringerer Wasserstand im FlieRgewdasser einstellt, stellen Oberflachenge-
wasser fur das Grundwasser eine Potenzialsenke dar. Grundwasser fliefl3t stets in Richtung
des niedrigeren Potenzials. Folglich fliel3t das Grundwasser daher generell in Richtung der
Oberflachengewédsser. Ausnahmen kénnen sich ergeben bei groller grundwassererfillter
Machtigkeit und nur relativ flach einschneidenden FlieRgewassern. Die Abbildung 3 veran-
schaulicht diese Zusammenhénge.

Bei Hochwassersituationen im Oberflachengewasser in Folge langer anhaltender Nieder-
schldge andern sich die Stromungsverhéltnisse temporéar. In solchen Perioden herrscht im
Oberflachengewdsser im Vergleich zum Grundwasser ein héherer Wasserstand, d.h. ein
hoheres Potenzial, so dass Oberflachenwasser in das Grundwasser eindringt (Influenz). Das
Grundwasser wird durch Infiltration aus dem Oberflachengewé&sser angereichert. Gleichzeitig
wird der natlrliche Grundwasserabfluss behindert; folglich kommt es zum Grundwasser-
rickstau, der zwangslaufig mit einem Anstieg des Grundwassers verbunden ist.

FlieRgewéasser fungieren also je nach hydrologischem Zustand als linienhafte
Potenzialsenken oder -quellen fir das Grundwasser. Bei der Analyse des hydrogeologischen
Systems sind Oberflichengewésser sorgfaltig in die Betrachtung einzubeziehen.

Bilden Oberflachengewdsser natirliche Grenzen des betrachteten hydrogeologischen
Systems, sind in erster Linie Aufzeichnungen des Wasserstands im Gewasser von Interesse.
Liegen dagegen Oberflichengewésser innerhalb des Systems, d.h. sie bilden keine Grenze,
sind auch die Gewésserabflisse von Bedeutung. Sie kdnnen einen entscheidenden Einfluss
auf die im System zirkulierenden Wasservolumina innehaben. Auch bei der spateren
Kalibrierung des Grundwasserstromungsmodells sind solche Daten von grofRer Bedeutung,
da sie die sachgerechte Kalibrierung erleichtern und das Ergebnis verlasslicher machen.
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Infiltration

Exfiltration

- mlE e
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Abbildung 3: Prinzipskizze zur Grundwasser- / Vorflutinteraktion

Pegeldaten eines Oberflachengewdassers liefern als Ganglinien Zeitreihen des Wasser-
standes und in guinstigen Fallen auch des Abflusses. Uber diese Zeitreihen kénnen Gewés-
serkenngréflen abgeleitet werden. Sind mehrere Pegel an einem Gewasser installiert, kann
durch eine Interpolation der Pegelwasserstidnde (bezogen m NHN bzw. m NN) entlang der
Gewasserstrecke der Wasserstand des Gewassers an jedem Punkt ndherungsweise er-
mittelt werden. Voraussetzung fur diese Abschatzung ist, dass sich zwischen den be-
trachteten Pegeln der Gewé&sserquerschnitt nicht dndert und zwischen den Zeitreihen der
beiden Pegel lediglich eine zu vernachldssigende Phasenverschiebung festzustellen ist.

Im seltenen, idealen Fall liegt z.B. eine kalibrierte numerische Modellierung der Gerinne-
stromung des FlieRgewassers vor, aus denen die flr die spdtere numerische Modellierung
der Grundwasserstrdomung bendétigten Daten abgleitet werden kénnen.

Im typischen Fall ist es eher selten, dass

sich ein Pegel im betreffenden Gewasser

in nicht zu groBer Entfernung befindet. J

Zur Ermittlung der Verteilung der Was- Prifhinweise
serstdnde innerhalb des Betrachtungs-

raumes ist es dann erforderlich, eine v Sind O?berﬂéchengewésser zu  bertiick-
Reihe von Stichtagsnivellements zu un- Sl
terschiedlichen Abflusssituationen durch- v' Kann die Interaktion zwischen Oberflachenge-

wésser und dem Grundwasser hinreichend

zufiihren, um auf diese Weise eine Uber- )
genau beschrieben werden?

tragungsfunktion der Wasserstandsdaten

des Pegels auf das Aussagegebiet bzw. ¥ Sind Austauschraten bestimmbar?
den Aussageraum zu ermitteln. Wieder- v Liegen Messdaten zu den rédumlichen und
holte Abflussmessungen an geeigneten hydraulischen Verhéltnissen vor?

Querschnitten geben Aufschluss Uber die
Dynamik der Austauschraten zwischen
Oberflachengewasser und Grundwasser.

Ist kein Gewasserpegel vorhanden, muss zunachst abgeschéatzt werden, welche Bedeutung
das Gewasser fur die Grundwassersituation hat. Sodann ist ggf. im Rahmen eines
Monitorings ein gezieltes Messprogramm durchzufihren, welches neben der Wasserstands-
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erfassung auch Abflussmessungen enthalten sollte, wenn diese Daten fir die quantitative
Systemanalyse erforderlich sind.

Dem quantitativen Wasseraustausch zwischen Grund- und Oberflachenwasser muss im
Rahmen der Analyse des hydrogeologischen Systems besonderes Augenmerk gewidmet
werden, um fiir die Kalibrierung einer spateren Grundwassermodellierung EingangsgréfRen
fur Leakagefaktoren zu liefern.

Sind Oberflachengewdasser im Betrachtungsraum des hydrogeologischen Systems enthalten,
sind diese bei der Analyse gebuhrend zu wirdigen, anderenfalls kann eine spatere Grund-
wassermodellierung im ungtinstigen Fall mit erheblichen Unsicherheiten behaftet sein.

2.1.6 WasserschifffahrtsstraBRen

Wasserschifffahrtsstrallen weisen gegeniber natirlichen FlieRgewassern pragnante Unter-
schiede auf, die im Einzelfall zu verifizieren und im hydrogeologischen Modell entsprechend
zu bericksichtigen sind.

Wasserschifffahrtsstrallen besitzen meist kein messbares FlieRgefélle und i.d.R. eine sehr
ausgeglichene Wasserspiegellage. Gegenuber dem Grundwasser besteht aufgrund von
Einspundungen oft nur ein stark behinderter Kontakt. Vielfach sind Sohlabdichtungen
vorhanden.

Ist unterhalb der Sohle des Kanals bzw. der Wasserschifffahrtsstralle eine signifikante
Restméachtigkeit grundwasserfuhrender Schichten vorhanden, ist die hydraulische Aus-
wirkung auf das Grundwasser in vielen Féllen gering. Da eine hydraulische Entkopplung
aber nicht grundsatzlich gegeben ist, muss im Rahmen der hydrogeologischen System-
analyse die Anbindung eines Kanals bzw. einer Wasserschifffahrtsstrale an das Grund-
wasser im Einzelfall gepruft werden.

2.1.7 Kanalisationsnetze

Nicht nur in Ballungsgebieten kénnen verrohrte unterirdische Gewasserstrecken ebenso wie
Kanalisationsnetze fir das hydrogeologische System von Bedeutung sein. Dies gilt insbe-
sondere in Bergsenkungsgebieten. Kanalnetzstrecken stammen z. T. noch aus dem 19.
Jahrhundert und sind oftmals defekt. In Abh&ngigkeit von ihrer Lage relativ zur Grundwas-
seroberfldche kdnnen sie eine drainierende als auch eine anreichernde - ggf. alternierende -
Wirkung auf das Grundwasser entfalten. Besteht der Verdacht auf eine Interaktion zwischen
Kanalisationsnetz und Grundwasser, bilden die Sohlhéhen der Kanalschachte eine wichtige
Datengrundlage, um anhand des Vergleichs mit Grundwasserstdnden zu prifen, ob mit
influenten oder effluenten Verhéltnissen zu rechnen ist. Zu beachten ist, dass haufig schon
alleine das Fillmaterial der Kanalbettung drainierende Eigenschaften fir das Grundwasser
aufweisen kann.

Ein Leitfaden zur numerischen Grundwasserstromungsmodellierung der Emscherge-
nossenschaft (2005) enthalt hilfreiche Hinweise zum Umgang mit dieser speziellen Thematik.

Es wird empfohlen, insbesondere in urbanen Gebieten Informationen zur Lage von Kanal-
netzstrecken, zu Schachtsohlhéhen und Schadensklassen fur die hydrogeologische System-
analyse bereitzustellen und zu bertcksichtigen.
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2.1.8 Grundwasserdynamik

2.1.8.1 Datengrundlage

Im Rahmen der hydrogeologischen Systemanalyse ist zundchst eine Zusammenstellung
aller verfugbaren Grundwassermessstellen des Betrachtungsraumes mit ihren Stammdaten
und Messzeitrdumen vorzunehmen. Die Grundwassermessstellen sind auf ihre Verwend-
barkeit hin zu Uberprifen. Lage und La&ngen der Filterstrecken sowie auch die Art der
Probennahme sind von besonderer Bedeutung fir aussagekréftige Analysenergebnisse.
Dabei sollten in einem ersten Schritt vor allem die Zuordnung zu den relevanten Grund-
wasserleitern und die Sichtung der vorliegenden Messreihen vorgenommen werden. Danach
kann entschieden werden, ob

° alle relevanten Stockwerke hinreichend genau erfasst werden,

o die Messstellendichte zur Beschreibung des Grundwasserfliel3-
situation ausreicht,

o die Messstellendichte zur Beschreibung der Grundwasserbe-
schaffenheit (siehe Kapitel 2.1.9) ausreicht und

° Zeitraum, Umfang und Messintervalle der Datenreihe ausreichen.

Aus der Bewertung ergibt sich die Beantwortung der Frage, ob der Betrachtungsraum fiir die
Analyse des hydrogeologischen Systems beziiglich der GrundwasserflieRsituation hin-
reichend genau beschrieben werden kann. Ist dies nicht der Fall, sollte geprift werden, wo
ggf. weitere Messstellen zu errichten sind. Dies betrifft ausdriicklich nicht nur den engeren
Standortbereich, sondern den gesamten Bereich des hydrogeologischen Systems.

Im engeren Bereich des Standortes muss kritisch geprift werden, ob eine ggf. bereits
erkannte Schadstoffbelastung hinreichend genau erfasst wird. Dies gilt sowohl fir die hori-
zontale als auch vertikale Schadstoffverteilung im Bereich der Schadstofffahne.

2.1.8.2 Zeitreihen

Die Analyse von Zeitreihen von gemes-

senen Grundwasserstdnden ist ein
wichtiger Bestandteil der Analyse des vy :
. Priifhinweise
hydrogeologischen Systems. Je nach
Qualitét der Zeitreihe (RegelmaRigkeit v Wie ist die Grundwasserdynamik zu charak-
der Messungen, angepasste Daten- terisieren? Quasistationar, instationdr?

dichte, Lange und Repréasentativitat des
Beobachtungszeitraums etc.) sind viel-
féltige Auswertungen moglich. Haufig
kénnen fur eine Auswertung Zeitreihen
von automatisch aufzeichnenden Mess- v O —
= iegen essaaten eltreinen n aus-
g:{r?_tegei t(r[e);t:r:ﬂokgﬁ%el’lgn e?:feﬂlfslzvéz: reicgvend_er D_ichte zur Beurteilung der Grund-
. wassersituation vor?
ermdglichen zu folgenden Aspekten:

v' Herrschen deutliche Wechsel der Grund-
wasserfliel3richtung vor?

v Wie ist die Qualitdt und Dichte des Mess-
stellennetzes zu beurteilen?

Schwankungsbreite der Grundwasserstéande

Minimaler/maximaler Grundwasserstand

Mittelwert (arithmetisch/Median)

dauerhaft freie/gespannte Grundwasseroberflache

Vertikalgradienten zwischen Grundwasserstockwerken (ggf. Messstellen-
blndel erforderlich!)
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e Vertikalgradienten innerhalb eines Grundwasserstockwerks (Messstellen-
bindel erforderlich!)

Jahreszeitliche Schwankungen

Mehrjéhrige Zyklen passend zur mehrjahrigen Niederschlagsverteilung
Trends, mdgliche Ursachen

Einfluss von Oberflachengewéassern

Reaktionsgeschwindigkeit auf Neubildungsphasen
FlieRrichtungsédnderungen, Ursachen

Einfluss von Grundwasserentnahmen

Einfluss von Einleitungen

Fir den Aufbau eines Grundwassermodells bilden Zeitreihen des Grundwasserstands eine
wichtige Datengrundlage. Soll die Randbedingung an einem Modellrand als feste Grund-
wasserstande vorgegeben werden, lassen sich die bendtigten Werte aus Zeitreihen er-
mitteln. Bei einer instationdren Simulation werden Zeitreihen als Grundlage fir die
Modellkalibrierung benétigt. Bei stationdren Simulationen kénnen anhand von Zeitreihen
reprasentative Mittelwerte und/oder geeignete Zustande ermittelt werden.

2.1.8.3 Grundwasserhohengleichen

Fur die Ermittlung der Grundwasserflief3richtungen ist im Rahmen der hydrogeologischen
Systemanalyse die Auswertung von Grundwasserhéhengleichen erforderlich. Dabei sind alle
relevanten Grundwassserleiter zu betrachten. Liegen fir den Untersuchungsraum noch
keine entsprechenden Kartendarstellungen vor, missen sie auf der Grundlage der zur
Verfugung stehenden Daten konstruiert werden. Dazu kann entweder auf historische Daten
zurtickgegriffen werden, oder es sind bei mangelnder Datenlage Stichtagsmessungen vorzu-
nehmen. Die Aussagekraft eines Grundwasserhéhengleichenplans hangt dabei ent-
scheidend von der vorliegenden Datendichte ab.

Grundwasserhdhengleichenpldne sollten idealerweise zu unterschiedlichen hydrologischen
Zustanden konstruiert werden (z.B. mittlerer Grundwasserstand, Niedrigwasser, Hoch-
wasser). Hinweise darauf, wie viele Zeitpunkte abgebildet werden sollten, ergeben sich aus
der Fragestellung und aus der Analyse der Grundwasserstandszeitreihen. Generell gilt: Je
unterschiedlicher die zeitliche Dynamik der Zeitreihen der Grundwasserstande einzelner
Messstellen innerhalb eines Gebietes ausgebildet ist, umso grofier ist die Anzahl der zu
analysierenden Zusténde.

Insbesondere in der N&dhe von Oberflachengewéssern mit groRen Wasserstandsamplituden
ist mit ausgepragten Richtungswechseln der Grundwasserstromung zu rechnen. Folglich
kann eine solche Situation mit einem einzigen Grundwasserhéhengleichenplan nicht hin-
reichend beschrieben werden.

Im engeren Standortbereich kdnnen automatische Wasserstandsaufzeichnungsgerate
genutzt werden, um mafRgebende Wasserstandsschwankungen oder Flierichtungswechsel
im Detail aufzulésen.
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2.1.9 Grundwasserbeschaffenheit, hydrogeochemisches Milieu

Gleichermallen bedeutend wie die grundwasserhydraulische Situation ist bei der Analyse
des hydrogeologischen Systems die Grundwasserbeschaffenheit. Anhand von Analysedaten
des Grundwassers kénnen Ruickschlisse auf das hydrogeochemische Milieu gezogen
werden.

Neben der Darstellung der Konzentrationsverteilungen geldster organischer Schadstoffe im
Grundriss und Profilschnitt sind die Verteilungen der Konzentrationen anorganischer Grund-
wasserinhaltsstoffe von Interesse. Insbesondere sind die das Abbaumilieu charakterisie-
renden redoxsensitive Inhaltsstoffe hervorzuheben (Sauerstoff, Nitrat, Eisen, Sulfat, Methan).
Wertvolle ergénzende Informationen kénnen auch anhand der Schichtbeschreibungen von
Bohrprofilen und anhand von mineralogischen Untersuchungen gewonnen werden.

Bezuglich der Beurteilung der zeitlichen Dynamik ist die Darstellung und Auswertung von
Zeitreihen der Grundwasserbeschaffenheit von dhnlich hoher Bedeutung wie die grund-
wasserhydraulischer Daten.

2.1.10 Grundwassernutzungen

Entnahmen von Grundwasser sind unbedingt bei der Analyse des hydrogeologischen
Systems zu berlcksichtigen, da sie einen erheblichen Einfluss auf die Grundwassersituation
und die Wasserbilanz aufweisen kénnen.

Zundachst ist zu prifen, aus welchem Grundwasserstockwerk die Entnahme erfolgt. Die
Entnahmeraten und ihre zeitliche Dynamik sind so genau wie méglich zu ermitteln. Bei der
Datenanalyse sollte die Betriebsweise von Brunnen bericksichtigt werden, um die Schwan-
kungsbreite von Grundwasserstandsaufzeichnungen in Brunnennahe einschatzen zu kénnen
und um entscheiden zu kdnnen, welcher Zeitraum bei der Ermittlung einer mittleren
Entnahme anzusetzen ist. Es ist immer zu empfehlen, konkrete Betriebsdaten abzufragen.
Die Angaben zum Wasserrecht alleine erlauben allenfalls eine Einschatzung der GréRen-
ordnung der Entnahme. Oft wird das Wasserrecht nicht im erlaubten Malk genutzt.

Die Ausbildung von Absenkungstrichtern von Grundwasserentnahmen mit bekannter
Entnahmerate ist fir die spatere Kalibrierung des Grundwassermodells von herausragender
Bedeutung.

In der Praxis stehen detaillierte Entnahmedaten oft nicht zur Verfiigung. Bei den zustéandigen
Behdrden in NRW sind Entnahmeraten haufig nur als Jahresentnahmemengen vorhanden.
Die Datenreihen sind nicht immer vollstandig und aktuell. Fir manche Fragestellungen reicht
aber auch eine eingeschrankte Datenlage zum Aufbau eines Grundwassermodells aus. Falls
erforderlich, sind jedoch genaue Betriebsdaten von den Betreibern der Entnahmen ein-
zuholen.

2.1.11 Grundwasserneubildung

Die Grundwasserneubildung ist eine der wichtigsten Bilanzgréfien hydrogeologischer
Systeme, deren Einfluss mit zunehmender Groéfle des Betrachtungsraumes an Bedeutung
gewinnt. Lediglich in stark versiegelten urbanen und industriellen Raumen besitzt sie lokal
eine geringere Bedeutung.
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Im Rahmen der hydrogeologischen Systemanalyse erfolgt zunéchst eine Bilanzierung tber
mehrere Jahre, so dass eine mittlere Neubildungsrate zu ermitteln ist. Diese Ermittlung sollte
flachendifferenziert unter Berlicksichtigung folgender Daten bzw. Attribute erfolgen:

Klimadaten (Niederschlag, Temperatur, Luftfeuchte u.a.)
Hangneigung / Reliefenergie

Bodenart

Bewuchs

Versiegelungsgrad

Flachennutzung

Bezlglich der Klimadaten kann auf die Daten des Deutschen Wetterdienstes zurtickgegriffen
werden, Informationen Uber Hangneigung/Reliefenergie, Bewuchs und Versiegelungsgrad
sind topographischen Karten oder dem digitalen Geldndemodell (DGM25; DGMS) des
Landes NRW zu entnehmen. Informationen zur Bodenart finden sich in den geologischen
Karten des Geologischen Dienstes des Landes NRW (siehe Kapitel 2.2).

Hinzuweisen ist im Zusammenhang mit einer flaichendifferenzierten Betrachtungsweise auf
das Verfahren nach DORHOFER/JOSOPAIT (HAHN, J., DORHOFER, G., JOSOPAIT, V., 1981). Eine
Weiterentwicklung bietet das auf langjahrigen Mittelwerten der relevanten Klimadaten be-
ruhende Verfahren nach MERER (1996), welches insbesondere eine starkere Differenzierung
der Grundwasserneubildung in urbanen Gebieten erlaubt.

Fir NRW liegen beim LANUV Auswer-
tungen zur mittleren Grundwasserneu-

bildung des Forschungszentrums Jilich
(siehe Kapitel 2.2) in einem Raster mit Briifhinweise

100 m Auflésung vor.
v' Wie wurde die Grundwasserneubildung

Fur stationdre Modellrechnungen einer ermittelt?

mittleren Grundwassersituation reicht die v Auf welchen Klimadaten beruht die Berech-
mittlere Grundwasserneubildung als Mo- nung?

delleingangsdatensatz i.d.R. aus. v' Wurde eine Fldchendifferenzierung vorge-

) ) nommen?
Zu beachten ist, dass fir eine stand-

ortspezifizische Betrachtung der Grund-
wasserneubildung Abschatzungen nach
regionalen Erfahrungswerten lediglich fur
erste Bilanzbetrachtungen im Rahmen der Systemanalyse geeignet sind. Fir eine
instationdre Grundwassermodellierung reichen solche Abschatzungen in der Regel nicht
aus. Fur praktisch alle fundierten Berechnungsansatze missen Wetter- bzw. Klimadaten
herangezogen werden.

v' Wurde die Grundwasserneubildungsrate zeit-
lich aufgeldst?

In diesem Zusammenhang ist insbesondere auf das DVWK Merkblatt 238 "Ermittlung der
Verdunstung von Land- und Wasserflachen" (DvwK, 1996) hinzuweisen. Breite Anwendung
findet das modifizierte HAUDE-Verfahren und das FAO-Verfahren nach der Penman-
Monteith Formel. Auf Grundlage dieser Ansatze kann eine Bodenwasserbilanz aufgestellt
und schliellich eine Sickerwasserrate ermittelt werden, die in vielen Fallen mit der
Grundwasserneubildung gleichgesetzt werden kann.

Kleinrdumig differenzierte Karten der mittleren Grundwasserneubildung und eine darauf
aufbauende zeitliche Dynamik des Untersuchungszeitraums muissen in der Regel fiir einen
Modellaufbau neu erarbeitet werden. Ausnahmen sind hier bereits bestehende Modell-
gebiete, fur die solche Vorarbeiten bereits abgeschlossen sind.
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Kinftig kann damit gerechnet werden, dass die kunstliche Niederschlagversickerung in
Siedlungsbereichen an Bedeutung gewinnen wird, die dann ggf. als ebenfalls witterungs-
bedingte GréRRe bei der Grundwasserneubildung zu beriicksichtigen ist.

A2.2.3 Wasserbilanz

Eine voIIsténdlge" hyc.irogeglog/.sche Sys- J Priifhinweise
temanalyse enthdlt eine Bilanzierung der

fur das Grundwasser relevanten Wasser-

. Z. . > v Ist die Wasserbilanz plausibel?
haushaltsgréf3en. Positive BilanzgréRen , o ) .
beinhalten Wasserflisse (=Volumen pro v' Wie wurden die BilanzgréBen ermittelt?
Zeit), die das Grundwassersystem anrei- v’ Beruhen sie auf konkreten Messdaten?
chern, negat'_ve solche, die dem _SySt?m v Welche Bilanzgré8en wurden geschétzt bzw.
Wasser entziehen. Tabelle 2 zeigt eine rechnerisch ermittelt?
Zusammenstellung der wesentlichen Gro-

Ren.
Tabelle 2: Wasserhaushaltsbilanzgré3en einer hydrogeologischen Systemanalyse
positive BilanzgréRen (L3/T) negative BilanzgréRen (L3/T)
e Grundwasserneubildung e Verdunstungsprozesse bei flurnahem
Grundwasser

¢ Infiltration aus Oberflachengewé&ssern Exfiltration in Oberflachengewasser
e Grundwasserzustréme e Grundwasserabstrome

e Grundwasseranreicherung durch e Grundwasserentnahmen
VersickerungsmalRnahmen

e Sonstige e Sonstige

Summe positive BilanzgréRen Summe negative Bilanzgréen

Uber einen langeren Zeitraum (d.h. quasistationdrer Zustand) betrachtet missen die
Summen der positiven und negativen BilanzgréRen gleich sein. Temporare Anderungen des
Speichervorrats im betrachteten System gleichen sich langfristig aus. Alle ermittelten Bilanz-
grélRen missen auf Plausibilitdt und Sensitivitat geprift werden. Unsicherheiten der Bilanz
und rein rechnerisch ermittelte Bilanzgréfien miissen benannt werden.

Je nach Gite und Belastbarkeit der Grundlagendaten kann die im Rahmen der
hydrogeologischen Systemanalyse aufgestellte Bilanz im Rahmen der Plausibilitatsprifung
der nachfolgenden Grundwassermodellierung als Prifkriterium herangezogen werden.
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Tabelle 3:

2.2 Herkunft der Grundlagendaten fiir Grundwassermodelle

Die fur eine hydrogeologische Systemanalyse bzw. fur ein nachfolgendes Grundwasser-
modell erforderlichen Daten und ihre Bezugsquellen in NRW sind in der Tabelle 3
zusammenfasst.

Herkunft der Grundlagendaten fur Grundwassermodelle (NRW)

Datenbedarf

Herkunft

Bezugsquelle

Raumliche Abgrenzung

Topographische Karten

BR KoéIn (ehem. LVermA)

Gelandehobhe

Topographische Karten,
Digitales Gelandemodell

BR Koéln (ehem. LVermA)

Geologischer und hydrogeo-

logischer Aufbau

Kartenwerke, Daten-
banken, Schichtprofile

Geologischer Dienst,
Standorterkundung, Was-
serwirtschaftsverbande,
Wasserversorger

Grundwasserhydraulische
KenngréfRen

Pumpversuche, Korn-
gréBenverteilungen,
Hydrol. Karten u.a.

Standorterkundung, ggf.
Wasserversorger, Geolo-
gischer Dienst, LANUV
(Hydrol. Kartenwerk)

Pegelstande Oberflachen-
gewasser, Abfllisse

Datenbanken

LANUV, UWB,
Wasserwirtschaftsverbande,
Bundesanstalt f. Gewésser-
kunde, Wasser- und Schiff-
fahrtsdmter, Kommunen

Grundwasserstande

Datenbanken

Landesgrundwasserdienst
(LANUV), UWB, Wasser-
versorger, Standorterkun-
dung, Monitoring,

Grundwasserbeschaffenheit

Datenbanken

Standorterkundung,
Monitoring, Landesgrund-
wasserdienst (LANUV),
UuwB

Grundwassernutzungen

Datenbanken

UWB, BR, Wasserver-
sorger, Industriebetriebe

Klimadaten

Datenbanken

Deutscher Wetterdienst,
LANUV, Kommunen,
Wasserwirtschaftsverbande

Mittlere
Grundwasserneubildung

Datenbank HYGRIS C,
weitere Datenbanken

LANUV,
Geologischer Dienst

Bodentypen, -arten

Kartenwerke, Daten-
banken, Schichtprofile

Geologischer Dienst,
Standorterkundung, Boden-
schéatzung

Hangneigung, Reliefenergie

Digitales Gelandemodell

BR KéIln (ehem. LVermA)

Flachennutzung

z.B. GIS-Daten (ATKIS)

BR KéIn (ehem. LVermA)

Landesamt fur Natur, Umwelt und Verbraucherschutz Nordrhein-Westfalen — Arbeitsblatt 12

-29/159 -



"Hinweise zur Erstellung und Beurteilung von Grundwassermodellen im Altlastenbereich"

2.3 Grobentwurf des numerischen Modells

Aus der vorliegenden Problemstellung des Altlastenstandortes muss eine klare Formulierung
der Fragestellung abgeleitet werden, die mit dem Grundwassermodell behandelt werden soll.
Aus dieser Fragestellung ergeben sich die Anforderungen, die an den Modellaufbau zu
stellen sind.

Der Grobentwurf flir das numerische Grundwassermodell basiert auf den Ergebnissen der
hydrogeologischen Systemanalyse des Bilanzraums. Der Grobentwurf beinhaltet konkrete
Vorstellungen zur notwendigen Gréfle und Abgrenzung (Randbedingungen) des
Modellraums.

Auf Grundlage der standortspezifischen Gegebenheiten und der Analyse des Systems muss
nach Formulierung der Aufgabenstellung entschieden werden, ob eine 3D-Simulation erfor-
derlich ist, oder ob die Verhaltnisse auch durch eine 2D-Modellierung hinreichend genau
abgebildet werden kénnen. Grundsatzlich ist bei Fragen des Stofftransportes h&ufiger damit
zu rechnen, dass eine 3D-Modellierung erforderlich wird. Dies muss bereits beim Aufbau des
Strdmungsmodells bertiicksichtigt werden. Mdéglicherweise wére im Einzelfall fir ein reines
Strémungsproblem eine 2D-Modellierung bereits ausreichend.

Gibt es Hinweise auf ausgepragte 3D-Effekte, die durch das Messstellennetz nicht hin-
reichend abgebildet werden, sollte vor dem Aufbau eines numerischen Modells die Verbrei-
terung der Datenbasis erwogen werden. Wird eine 3D-Situation unzuldssig auf zwei Dimen-
sionen reduziert, kann dies zu einem fehlerhaften Modellkonzept flihren. Kénnen entspre-
chende vertikal differenzierte Messdaten nicht zur Verfligung gestellt werden, miissen die
zwangslaufig entstehenden Unsicherheiten eines Modells in Kauf genommen werden.

Mit zunehmender Machtigkeit des Grundwasserleiters nimmt i.d.R. auch seine Heterogenitét
zu, so dass die Annahme eines aus einer einzigen homogenen Schicht bestehenden
Grundwasserleiters nicht mehr unbedingt zutreffend ist. Aber auch in homogenen
Grundwasserleitern wachsen mit Zunahme der Machtigkeit des betrachteten Systems gene-
rell die Einflusse vertikaler Strémungskomponenten, die eine dreidimensionale Betrachtung
erforderlich machen kénnen.

Werden Mehrschichtsysteme betrachtet, so ist eine dreidimensionale Strémungsmodellie-
rung notwendig, um das System zutreffend abbilden zu kénnen. Weitere Hinweise zur rGum-
lichen Dimensionalitat finden sich in Kapitel 3.2.1.

Bereits im Grobentwurf sollte fir das numerische Modell das zeitliche Verhalten festgelegt
werden. Dabei gilt die Regel, dass je weniger Dynamik im System vorliegt, desto eher kann
eine stationdre Stromungssimulation hinreichend sein. Eine stationdre Strémungsmodellie-
rung ist méglich, wenn die hydrogeologische Systemanalyse folgende Befunde ergibt:

e Die Zeitreihen der Grundwasserstidnde weisen im Vergleich zur
wassererfullten Méachtigkeit des Grundwasserleiters nur eine geringe
Schwankungsbreite auf.

Die Grundwasserstandsganglinien weisen keinen Trend auf.

e Aus der Analyse von Zeitreihen der Grundwasserstande ergeben sich
nur geringfiigige temporére Anderungen der GrundwasserflieRrichtung.

e Grundwasserentnahmen erfolgen mit nur geringer Schwankungsbreite
der Entnahmeraten.

o Eine instationére Interaktion zwischen Oberflachengewéssern und dem
Grundwasser hat keinen Einfluss auf das Aussagegebiet bzw. den Aus-
sageraum
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Treffen die vorgenannten Punkte in we-
sentlichem Umfang nicht zu, ist in der

Regel vom Erfordernis einer instatio- /
néren I\_/Iodellleru_ng auszugehen. _II_)abel Priifhinweise
entscheiden die standortspezifische
Situation und die Aufgabenstellung Gber v Wurden fir den Grobentwurf des numeri-
die erforderliche zeitliche Auflésung des schen Modells hydraulisch verniinftige Um-
Modells. randungen gewéahlt?

v' Welche Dimensionalitat soll bzw. muss das
Fur eine stationdre Modellkalibrierung Modell besitzen?
SOIIte_n .naCh MégliChke.it Mittelwerte v Ist die Datengrundlage ausreichend fiir eine
mehrjahriger regelmafiger Grund- 3D Modellierung?
wasserstandsmessungen quasistatio- v' Welches zeitliche Verhalten des numeri-

nédrer Zustdnde verwendet werden. schen Modells ist vorgesehen?

Eine Modellkalibrierung auf Basis einer

einzigen oder vereinzelter Stichtagsmessungen ohne Berucksichtigung des zeitlichen
Verhaltens ist kritisch zu bewerten. Eine instationdre Strémungsprognose auf Basis einer
stationéren Kalibrierung ist nicht fachgerecht.

Weitere Hinweise zur zeitlichen Dimensionalitat finden sich in Kapitel 3.2.2.

Die Wahl des Lésungsverfahrens bzw. Modelltyps (Finite Elemente, Finite Differenzen) sollte
im Grobentwurf nicht grundsatzlich festgelegt werden. Vor- und Nachteile unterschiedlicher
Modelltypen sind im Einzelfall gegeneinander abzuwé&gen. Bei ausreichend feiner
Diskretisierung sind die Finite Elemente Methode und die Finite Differenzen Methode als
gleichwertig zu betrachten. Ein Auswahlkriterium kann darin bestehen, ob das Modell in einer
spateren Phase beim Auftraggeber eingesetzt werden soll und welche Software dort verfig-
bar ist bzw. verfugbar gemacht werden soll.

In erster Linie ist fur die Wahl des Lésungsverfahrens von ausschlaggebender Bedeutung,
welche Anforderungen sich aus der Fragestellung und der Systemanalyse fur die Modellie-
rung ergeben, und welcher Modelltyp bzw. welche Software diese Anforderungen erfllt.
I.d.R. sind es eher Fragen des Stofftransportes, die zur Wahl bzw. zum Ausschluss eines
Modelltyps bzw. einer bestimmten Software fuhren kénnen. Oft muss zwischen unterschied-
lichen Anforderungen der Aufgabenstellung ein Kompromiss gefunden werden.
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3 Arbeitsschritte zur Strémungsmodellierung

Die nachfolgenden Kapitel beschreiben die Arbeitsschritte, die beim detaillierten Aufbau
eines Strémungsmodells abgearbeitet werden missen. Der Aufbau des numerischen
Modells knipft unmittelbar an den Aufbau des hydrogeologischen Systems mit dem Ergebnis
eines Grobentwurfs des numerischen Modells an und bildet dessen logische Fortsetzung.

Je nach Detaillierungsgrad der Vorarbeiten sind eine Reihe der erforderlichen Uberlegungen
zu einzelnen notwendigen Arbeitsschritten fur den Aufbau eines numerischen Grundwasser-
strémungsmodells im Rahmen der hydrogeologischen Systemanalyse erfolgt und daher
bereits in Kapitel 2 beschrieben. Sie werden in diesem Kapitel z.T. im Zusammenhang
dargestellt.

3.1 Definition der Aufgabenstellung

Wie bereits in den Kapiteln 1.3 und 1.4 beschrieben, besteht ein ganz wesentlicher Arbeits-
schritt beim Aufbau eines numerischen Grundwasserstrémungsmodells in einer mdglichst
exakten Definition der Aufgabenstellung. Sie bestimmt entscheidend alle nachfolgenden
Arbeitsschritte und sollte mit allen am Projekt Beteiligten einvernehmlich festgelegt werden.

In Abhangigkeit von der Komplexitat des Einzelfalls kann es dabei sinnvoll sein, die Aufga-
benstellung in nacheinander zu erreichende Teilaufgaben zu gliedern. Liegt der Schwerpunkt
z.B. auf einer spateren Betrachtung zum Stofftransport, ist der Aufbau eines Stromungs-
modells ein abgrenzbares Teilziel, welches vor der Stofftransportsimulation durchzufiihren
ist. Bei einer solchen Fallgestaltung muss die Aufgabenstellung fir ein Stofftransportmodell
jedoch bereits vor der Erstellung des Stromungsmodells bekannt sein.

Eine klar definierte und ggf. gegliederte Aufgabenstellung ist auch hilfreich, um festlegen zu
kénnen, wann eine Aufgabe bzw. eine Teilaufgabe erfillt ist.

3.2 Dimensionalitat
3.2.1 R&aumliche Dimensionalitat (2D, 3D)

Das aus der hydrogeologischen Systemanalyse entwickelte hydrogeologische Modell (siehe
Kapitel 2) beinhaltet bereits implizit die Beantwortung der Frage nach der rdumlichen
Dimensionalitdt des numerischen Grundwasserstrémungsmodells.

Im relativ haufig anzutreffenden einfachsten Fall eines hydrogeologischen Modells kann das
numerische Strdmungsmodell auf einen einzigen Grundwasserleiter reduziert werden,
dessen Machtigkeit gering ist gegeniber seiner horizontalen Erstreckung. In diesem Fall sind
die Vertikalkomponenten der Grundwasserstrémung meist vernachlassigbar klein gegentber
den horizontalen Komponenten. Das Strémungsproblem kann daher vereinfacht werden auf
die zwei rdumlichen Dimensionen einer Ebene. Man spricht daher auch von zweidimensio-
naler (2D) horizontal-ebener Strémung. In diesem Zusammenhang muss noch einmal her-
vorgehoben werden, dass praktisch alle klassischen analytischen Berechnungsansatze der
Grundwasserstromung, wie z.B. die gangigen Pumpversuchsauswerteverfahren nach
DUPUIT/THIEM, THEIS, JACOB, HANTUSH, STALLMAN u.a. (KRUSEMAN, G.P., DE RIDDER, N.A.,
1994), ebenfalls auf einem zweidimensionalen Ansatz beruhen.
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Handelt es sich zum Beispiel um ein ausgedehntes Aussagegebiet im 100er bis 1000er
m-Bereich bei einem gleichzeitig nur sehr gering machtigen Grundwasserleiter in der
Grolenordnung von wenigen Metern, ist der Aufwand fliir eine dreidimensionale Stré-
mungsmodellierung meist nicht gerechtfertigt, auch wenn in der Folge eine
Stofftransportsimulation durchgefiihrt werden soll.

In vielen Fallen entspricht auch die Datenlage im Feld dieser zweidimensionalen N&herung.
Sehr haufig sind Grundwassermessstellen "vollkommen" ausgebaut, d.h. ihre Filterstrecke
erfasst den gesamten Grundwasserleiter. Messungen der Grundwasserstdnde (besser
Grundwasserdruckhéhen bzw. Piezometerhéhen) aus solchen Messstellen liefern einen
mittleren Wert Uber das gesamte Vertikalprofil des Grundwasserleiters. Piezometer-
héhenunterschiede in der Vertikalen sind anhand solcher Messstellen nicht aufldsbar, es
handelt sich hier also um vertikal undifferenzierte zweidimensionale Daten der
Piezometerhdhen. Eine solche Datenlage spricht gegen den Einsatz eines 3D-Modells.
Liegen aus solchen geringméachtigen Grundwasserleitern vertikal differenzierte Daten zu
Piezometerhéhen vor, sind haufig nur sehr geringe Unterschiede zwischen den einzelnen
Filterlagen zu beobachten. Dann ist in vielen Féllen die oben formulierte Vereinfachung auf
ein zweidimensionales Strémungsproblem zuldssig. Eine zweidimensionale Grundwasser-
stromungsmodellierung ist in diesen einfach gelagerten Fallen sinnvoll und fachlich gerecht-
fertigt.

Zeigt das hydrogeologische Modell, dass der zu betrachtende Grundwasserleiter Zusicke-
rungen aus Uber- bzw. unterlagernden Schichten bzw. durch Grundwasserneubildung erhalt,
kann das numerische Strémungsmodell vielfach immer noch auf ein zweidimensionales
System reduziert werden. Die Zusickerungen kénnen Uber flachenhafte Quell- bzw. Senken-
terme oder ggf. auch Leakageknoten berticksichtigt werden.

Die vereinfachte zweidimensionale Herangehensweise st6Rt auf Grenzen, wenn die
Vertikalkomponenten der Strémung nicht mehr vernachlassigt werden kénnen, wie z.B.:

in der Nahe von Brunnen mit starker Absenkung,

in der Nahe von unvollkommenen Vorflutern,

bei unvollkommenen Brunnen,

wenn mehrere Grundwasserleiter zu betrachten sind,
bei machtigen Grundwasserleitern.

Soll neben der Grundwasserstrémung eine

Stofftransportbetrachtung erfolgen, kann

auch die Stoffverteilung innerhalb des /

Grundwasserleiters Veranlassung flr Priifhinweise

eine  dreidimensionale  Betrachtung

geben. Hat die hydrogeologische Sys- v Wurden bei der Festlegung der Dimen-
temanalyse z.B. ergeben, dass die sionalitdt des numerischen Strémungs-
Machtigkeit des Grundwasserleiters grold eSS €Y SUCTITESD (83 Ieieese:
L . . logischen Modells addquat berticksichtigt?
ist im Vergleich zur Ausdehnung einer

Schadstofffahne in vertikaler Richtung, v st ggf. eine 2D-Simulation ausreichend?

so kann dies fir das Erfordernis einer v’ Gibt es Griinde, die fiir eine 3D-Simualtion

dreidimensionalen Modellierung spre- sprechen?

chen. v'  Ist die Datengrundlage ausreichend fiir eine
3D-Simulation?

Die Anzahl der variablen Parameter v Wurde die Festlegung der Dimensionalitét

eines numerischen Modells steigt bei des Modells hinreichend begriindet?

dreidimensionaler Betrachtung drastisch
an. FUr ein dreidimensionales Stro-
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mungsmodell muss auch gewahrleistet sein, dass vertikal differenzierte Messdaten der zu
modellierenden ZielgréRe (hier Piezometerhéhe) zur Verfligung stehen.

In Fallen, in denen mehrere Grundwasserstockwerke potentiell betroffen sind, ist eine drei-
dimensionale Modellierung bereits vom Grundsatz her notwendig. Handelt es sich bei der
vorgesehenen Modellierung lediglich um Fragen der Strémung, kann das Modell ggf. auf so
genannte 2% D-Modelle vereinfacht werden. In diesem Fall wird auf die Simulation der
Strdmung in gering durchldssigen Schichten verzichtet. Die Wasser leitenden Schichten
werden dann Uber Leakageterme gekoppelt. Ist dagegen auch eine stockwerkibergreifende
Stofftransportsimulation vorgesehen, ist dieser vereinfachende Ansatz i.d.R. ausge-
schlossen.

Zusammenfassend ergeben sich fur die Wahl der Dimensionalitdt des Strémungs- bzw.
Transportmodells die in Tabelle 4 aufgelisteten und im Einzelfall abzuwagenden Hinweise:

Tabelle 4: Kriterien zur Wahl der Modelldimensionalitat
2D-Simulation 3D-Simulation
gering machtiger Grundwasserleiter im machtiger Grundwasserleiter im Vergleich
Vergleich zur horizontalen Ausdehnung der | zur horizontalen Ausdehnung der Grund-
Grundwasserbelastung wasserbelastung
keine differenzierte Schichtausbildung differenzierte Schichtausbildung
keine Stockwerksgliederung Stockwerksgliederung

Schadstoffbelastung nicht auflésbar in der | Schadstoffbelastung ist differenziert in der

Vertikalen Vertikalen

Vertikalgradienten vernachlassigbar Vertikalgradienten nicht vernachléssigbar
Datenlage beschrankt auf vollkommene Tiefendifferenzierte Daten liegen vor
Messstellen

3.2.2 Zeitliche Dimensionalitat (stationar/instationar)

Aus der Fragestellung fur die Modellrechnung ergibt sich die zeitliche Dimensionalitét, fur die
das Modell aufgebaut werden soll. Anhand der vorliegenden Daten muss geprtift werden, ob
eine stationare oder instationdre Modellierung méglich ist.

Bei stationdrer Betrachtung ist eine zeit-

liche Entwicklung der Piezometerhéhen

nicht moglich. Es wird davon ausge- Priifhi .

gangen, dass im Grundwasser ein zeitlich rurminwers

stabiles Stromungsregime herrscht, wel- v' Wurde eine belastbare Begriindung fiir die

ches S|C_h im GlemhgeW'Cht mit den Grundsatzentscheidung des Modellkonzeptes
Randbedingungen befindet. In der Natur (stationar oder instationér) gegeben?

sind stationdre Verhaltnisse grundsatzlich

nicht gegeben, jedoch kénnen ggf. unter

gunstigen Umstdnden "quasistationdre" Verhélinisse beschrieben werden, die diese
Vereinfachung erlauben. Entsprechende Kriterien sind in Kapitel 2.3 genannt.

Treffen die in Kapitel 2.3 genannten Kriterien nicht zu, muss in der Regel vom Erfordernis
einer instationdren Strémungsmodellierung ausgegangen werden.
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3.3 Réaumliche und zeitliche Auflosung des Stromungsmodells

3.3.1 Raumliche Auflésung

Nachdem die Grundsatzentscheidung tber die Dimensionalitédt des Modells getroffen worden
ist, muss die rdumliche Auflésung des Modellgitters ("Diskretisierung") diskutiert werden.

Strémungsmodelle kénnen in allen Malistdben aufgebaut werden, demzufolge kann eine
strenge Regel fir die erforderliche Auflosung eines Modells nicht genannt werden. Die Fest-
legung muss im Einzelfall stets aus der konkreten Fragestellung, den &rtlichen Gegeben-
heiten und nicht zuletzt aus der Gute bzw. Dichte der Datenbasis abgeleitet werden.

von einigen 10er Metern bis hin zu
mehreren 100 Metern sind oft hinrei-
chend flur eine numerische Grundwasser-

Horizontale Gitter- bzw. Knotenabsténde
JPrUfhinweise

strémungsmodellierung. Im Bereich klein- v Wie ist die Aufiésung des Modells begriindet?
raumig dlf.ferenzlerter Verhéltnisse (Brl_'m' v’ st bei der gewéhlten Modellauflésung eine
nen, Gewasser etc.) kann aber auch eine ggf. spéater vorgesehene gitterbasierte Trans-
horizontale Modellauflésung mit Gitter- portmodellierung berticksichtigt worden?
weiten von wenigen Metern erforderlich v Kann zu diesem Zweck das Modellgitter
werden. Eine héhere Modellauflésung als nachtréglich verdichtet werden?

die, die fur eine reine Strémungs-

simulation notwendig ist, kann aber insbe-

sondere dann erforderlich werden, wenn nachfolgend zur Strémungsmodellierung eine
Simulation des Stofftransportes geplant ist.

Bezlglich der raumlichen Auflésung bieten Finite-Elemente-Modelle gegeniliber Finite-
Differenzen-Modellen eine hohere Flexibilitdt, da die Gitterabstdande der Modellknoten be-
liebig verkleinert werden kénnen. Auf diese Weise kann das Modellgitter beliebig an vorge-
gebenen Punkten (Messstellen, Brunnen etc.) orientiert werden.

Bei den Finite-Differenzen-Modellen werden zur Verfeinerung Ublicherweise Detailmodelle
"ausgeschnitten", wenn dies erforderlich wird. Daten zu vorgegebenen Messpunkten, die
nicht auf exakt auf Gitterpunkten liegen, werden durch Interpolation ermittelt.

Mit der aktuell zur Verfiigung stehenden Computer Generation und den heute verbreiteten
Softwarepaketen kénnen FE- und FD-Modelle mit einigen hunderttausend Modellknoten
problemlos beherrscht werden.

In dreidimensionalen Modellen entscheiden neben der Fragestellung letztlich die Ergebnisse
der Erkundung bzw. das hydrogeologische Modell Gber die notwendige rdumliche Auflésung
in der Vertikalen. Bei geschichtetem Aufbau des Untergrundes wird oft einer hydrostra-
tigraphischen Einheit eine Modellschicht zugeordnet. In anderen Fallen missen solche
Einheiten aber auch noch deutlich feiner diskretisiert werden. Letztlich muss in der Praxis
stets ein Kompromiss gefunden werden zwischen der EDV-technischen Handhabbarkeit
eines Modells sowie der notwendigen und verfliigbaren Datendichte fir ein dem konkreten
Problem angemessen hoch aufgeléstes Modell.
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3.3.2 Zeitliche Auflésung

Ergibt sich aus der hydrogeologischen Systemanalyse das Erfordernis einer instationdren
Stromungsmodellierung, ist eine Entscheidung Uber die zeitliche Diskretisierung des Modells
zu treffen. Der Grad der Auflésung der zeitlichen Diskretisierung ergibt sich aus der Analyse
der zeitlichen Dynamik der maflgeblichen Randbedingungen des Modells (z.B. Flusswasser-
spiegel, Grundwasserneubildungsrate, Brunnenschaltzeiten) und der Reaktionsgeschwindig-
keit der Piezometerh6hen (Amplitude, zeitliche Verzégerung) innerhalb des Modellgebietes.
Weitere Hinweise sind in Kapitel A2.1.4 enthalten.

Die zeitliche Diskretisierung erfolgt in vielen Modellen in Form von zwei Gliederungsebenen.
Innerhalb der Ubergeordneten zeitlichen Gliederungsebene werden die Randbedingungen
des Systems als konstant angenommen, wie z.B. eine konstante Entnahmerate eines
Brunnens. Diese zeitliche Einteilung ist fur das Strémungsmodell die wesentliche. Fiur die
Dauer dieser Zeitabschnitte gibt es keine verbindliche Regel, sie ergibt sich aus der Daten-
analyse und der Aufgabenstellung. Ublicherweise besitzen diese Zeitabschnitte eine Aus-
dehnung von Stunden Uber Tage bis hin zu einigen Wochen.

Ein solcher Modellzeitschritt im vorge-

nannten Sinn kann in den meisten Pro-

grammen noch feiner aufgegliedert wer- J o ;

den, um eine héhere zeitliche Auflésung Priifhinweise

2u erzielen, z.B. wenn die.. EntWiCkl.ung v Ist die im Modell gewéhlte zeitliche Auflésung
der Grur_]dwas_serSta_nde wahrend eines hinreichend zur Abbildung der Grundwasser-
Modellzeitschritts mit konstanter Pump- dynamik?

rate simuliert werden soll. Innerhalb
dieser feineren Zeitschrittunterteilung be-
halten die Randbedingungen des Uber-
geordneten Abschnitts Gultigkeit.

v' Konnte ein geeigneter Simulationszeitraum fiir
die Modellkalibrierung festgelegt werden?

Mit der Entscheidung fur eine instationdre Simulation der Grundwasserstrémung entsteht
auch ein entsprechender Datenbedarf, um das Modell anhand gemessener Felddaten
kalibrieren zu kénnen.

Im Idealfall liegen sowohl aus dem engeren Aussagegebiet als auch aus dem weiter ge-
spannten Modellraum langere Zeitreihen von Piezometerh6henmessungen und ggf. Mes-
sungen der Wasserstande von Oberflachengewdassern vor, so dass anhand dieser Daten ein
aussagekraftiger Modellzeitraum ausgewdhlt werden kann, der dann in angepasste
Modellzeitschritte unterteilt wird.

Wenn nicht die Zeit zur Verfiigung steht, neue und exakt auf die Fragestellung zuge-
schnittene Daten Uber einen repréasentativen Zeitraum hinweg zu erheben, muss auf vorhan-
dene historische Daten zurlickgegriffen werden. In solchen Fallen ist zu berlcksichtigen,
dass die verfigbare Datenbasis nicht immer allen Erfordernissen des Modellkonzeptes
gerecht wird. In komplex gelagerten Fallen sollte daher stets auch eine gezielte Erfassung
neuer Daten in Betracht gezogen werden. Die aus solchen Daten abgeleiteten Erkenntnisse
kénnen oft auf historische Zeitrdume Ubertragen werden.
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3.4 Modellgeometrie (horizontaler/vertikaler Aufbau)

Anhand des aus der hydrogeologischen Systemanalyse entwickelten hydrogeologischen
Modells (siehe Kapitel 2.1.1) kdnnen hydraulisch sinnvolle Grenzen fur das numerische
Modell festgelegt werden.

Idealerweise wird bereits das rédumliche hydrogeologische Modell (siehe Kapitel 2.1.2) in
einem Detaillierungsgrad aufgebaut, der es erlaubt, dessen Grundlagendaten unmittelbar
dem numerischen Modell zur Verfligung zu

stellen. J

Aus den zur Verfugung stehenden Priifhinweise

Schichtenverzeichnissen von Bohrungen

werden hierbei die Ober- und Unterkanten 7 IWU,fdi”n A(j;ed Ifr%eb’;"ssﬁq dez r’f’)y‘;”’o_g_e‘;'
der U mo.dem?renden hydrostratigra- ;L%f;;senueriicZé I\;og:ll zisgieretragilf; e
phischen Einheiten entnommen und

deren Hangend- und Liegendflache ent-

wickelt. Zur Regionalisierung der punktférmig vorliegenden Informationen kommen i.d.R.
geostatistische Methoden zum Einsatz. Das Methodenspektrum reicht hierbei von der
einfachen Interpolation durch Triangulation bis hin zum Kriging-Verfahren unter
Bertlicksichtigung der rdumlichen Kontinuitat der Daten (Variographie).

Die Regionalisierung dieser Strukturdaten erfolgt meist unmittelbar auf das gewaéhlte
Modellgitter. Zur Dokumentation und Plausibilititskontrolle dienen Profilschnittserien,
Isohypsen der Hangend- und Liegendflachen sowie Isopachenkarten (Linien gleicher Mach-
tigkeit).

Die Vorgehensweise ist prinzipiell fir jede modellierte Einheit gleich, unabh&ngig davon, ob
eine 2D- oder 3D-Modellierung durchgefiihrt wird. Zusammen mit der Héhenlage der Gelan-
deoberflache ergibt sich ein erstes raumliches Bild des numerischen Modells, das durch
spezielle Programme ggf. anschaulich in drei Dimensionen visualisiert werden kann.

Die Geometrie des numerischen Modells sollte alle geometrischen Merkmale des
hydrogeologischen Modells abbilden. Ist dies nicht der Fall, muss die Auflésung des nu-
merischen Modells Gberprift werden.

Fur eine weitere Verfeinerung der Diskretisierung kénnen je nach Bedarf die einzelnen
Modelleinheiten in der Horizontalen als auch in der Vertikalen weiter untergliedert werden.

3.5 Randbedingungen der Grundwasserstrémung

Ein numerisches Grundwasserstrémungsmodell bedarf der Definition von Randbedingungen.
Nahere Erlauterungen zum mathematischen Hintergrund der Randbedingungen kénnen dem
Anhang in Kapitel A1.1.5 entnommen werden.

Randbedingungen definieren das Verhalten der Grundwasserstrémung an den Randern des
betrachteten Stromungsfeldes. Jedes Grundwasserstrémungsfeld ist auch in der Natur durch
naturliche Grenzen umschlossen. In Kapitel 2.1.1 wurden mdégliche natirliche Grenzen eines
Strdmungsfeldes beschrieben, die durch adadquate mathematische Randbedingungen in
einem numerischen Modell abgebildet werden kénnen.
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Zur Verfugung stehen drei unterschiedliche Typen von Randbedingungen:

Randbedinqgung 1. Art (DIRICHLET-Typ): Bei der DIRICHLET-Randbedingung
(auch als H-Randbedingung bezeichnet) ist die Piezometerhéhe als Festpotenzial
vorgegeben. Beispiele fir Festpotenziale sind z.B. Grenzen der Grundwasser-
strémung an offenen Gewdassern, wie z.B. Flissen, Seen, Meer.

Randbedinqung 2. Art (NEUMANN-Typ): Bei der NEUMANN-Randbedingung
ist ein konstanter Gradient vorgegeben. Diese Situation entspricht einem konstanten
Volumenstrom Uber den Modellrand ("Randzufluss", auch als Q-Randbedingung
bezeichnet), z.B. am Rand des Grundwasserleiters am Ubergang zu einem Gebirge
mit bekanntem Wasserfluss. Ein Sonderfall ist die Randbedingung 2. Art mit der
Flussrate "0", wodurch eine undurchlassige Berandung, mithin auch eine Stromlinie
abgebildet werden kann.

Randbedinqung 3. Art (CAUCHY-Typ): Die Randbedingung 3. Art ist eine
Kombination der ersten beiden Arten von Randbedingungen. Man spricht auch von
Leakage-Randbedingung (siehe Kapitel 3.8.3). Sie wirkt wie ein Festpotenzialknoten
verbunden mit einem hydraulischen Widerstand. Beispiele fir den Einsatz einer
Leakage-Randbedingung sind wie beim Festpotenzial z.B. Grenzen der Grund-
wasserstrémung an offenen Gewassern, die nicht vollkommen an das Grundwasser
angebunden sind (z.B. aufgrund einer Kolmationsschicht) und einen "halbdurchlé&s-
sigen" Rand darstellen.

Aus der hydrogeologischen Systemanalyse ergibt sich, welche Randbedingungen im
numerischen Grundwasserstromungsmodell des konkreten Einzelfalles Verwendung finden
kénnen. Man sollte nicht der Versuchung unterliegen, einen Modellraum aus Griinden
vermeintlicher Sparsamkeit zu klein zu wéhlen. Die Modellrédnder sollten vom zentralen
Aussagegebiet so weit entfernt liegen, dass sie die Stromungssituation im Aussagegebiet
nicht mehr pragend beeinflussen. Es ware ungiinstig, wenn sich z.B. bei einer spateren
Prognoserechnung herausstellt, dass die Auswirkung eines geplanten Brunnens aufgrund zu
nah gewahlter Modellrdnder nicht mehr adaquat simuliert werden kann.

Grundsétzlich sollte jedes Strémungsmodell wenigstens einen Modellknoten beinhalten, der
durch eine Randbedingung erster oder dritter Art definiert ist. In diesen beiden Arten von
Randbedingungen ist eine feste Potenzialhéhe direkt oder indirekt enthalten. Dadurch ist die
Eindeutigkeit der numerischen Losung gewéahrleistet. Ohne wenigstens eine an einem Punkt
festgelegte Piezometerh6he kdnnen numerische Instabilitdten auftreten.

Der Verlauf eines offenen Gewassers mit Anbindung an den Grundwasserleiter eignet sich
z.B. sehr gut fir die Anwendung eines Festpotenzials (Randbedingung erster Art). Gegen-
stand der hydrogeologischen Systemanalyse ist es, entsprechend dem Verlauf der absoluten
Wasserstandshéhen entlang des Gewdassers, Zahlenwerte (in m NN bzw. m NHN) fir die
Festpotenzialknoten des numerischen Modells zur Verfigung zu stellen. In Abhangigkeit von
der zeitlichen Diskretisierung kann bei instationdren Modellen die Piezometerh6he des Fest-
potenzials Schwankungen unterliegen.

Ein Festpotenzial muss im numerischen Modell sorgfaltig und mit Bedacht festgelegt werden.
Es ist zu betonen, dass an einem Modellknoten mit festgelegter Potenzialhéhe sich diese
nicht &ndern kann, unabhangig davon, ob an diesem Knoten eine Grundwasserentnahme
stattfindet oder nicht. Im Modell wird per Definition immer entsprechend Wasser erzeugt, um
die festgelegte Potenzialhthe zu halten. Wahrend solche Bedingungen in der N&he eines
offenen Gewdssers mit guter Anbindung an den Grundwasserleiter durchaus herrschen
kénnen, sind sie an anderer Stelle aber i.d.R. unrealistisch. So ist z.B. die Verwendung eines
Festpotenzials am Ful eines Gebirges in Nachbarschaft zu einem auskeilenden Talgrund-
wasserleiter nicht adaquat, auch wenn dort dauerhaft kaum schwankende Grundwasser-
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stdnde herrschen. Wirde dort eine Grundwasserentnahme simuliert, wirde das
Festpotenzial beliebig Wasser im System erzeugen.

Ist die Anbindung eines Oberflichengewéssers zum Grundwasser behindert, zum Beispiel
durch die Ausbildung einer Kolmationsschicht an der Gewd&ssersohle, kénnen solche
Verhéltnisse besser durch "Leakageknoten" (Randbedingung dritter Art) abgebildet werden
als durch ein Festpotenzial. In den so genannten "Leakagefaktor' geht der Quotient aus
Durchléassigkeitsbeiwert und Dicke der Kolmationsschicht ein. Anschaulich kann man sich
den Leakagefaktor als einen hydraulischen Widerstand vorstellen, der die Wirkung des
gleichzeitig im Leakageknoten definierten festen Potenzials auf das Grundwasser déampft. Je
grolRer der Leakagefaktor gewahlt wird, desto ahnlicher wirkt der Leakageknoten wie ein
Festpotenzial.

Hat der zu modellierende Grundwasserleiter eine natlrliche Begrenzung - z.B. an einem
aufsteigenden Gebirgsrand, kann eine Randbedingung zweiter Art zur Anwendung kommen.
Diese Form der Randbedingung beschreibt einen ggf. zeitlich variablen Randzufluss z.B. aus
dem angrenzenden Gebirge. Die Abschédtzung solcher Zustromraten ist Gegenstand der
hydrogeologischen Systemanalyse. Mit der Randbedingung zweiter Art entsteht ein Stro-
mungsvektor in den Modellraum hinein.

Eine negative Flussrate ist ebenfalls mdglich, wenn ein Abstromrand modelliert werden soll.
Die Bestimmung einer entsprechenden Abstromrate ist ebenfalls Gegenstand der
hydrogeologischen Systemanalyse.

Einen Sonderfall der Randbedingung zweiter Art bildet die Zuflussrate mit dem Wert "0". Auf
diese Weise zeigt der Strdomungsvektor weder in das Modellgebiet hinein noch hinaus,
sondern ist parallel zu seinem Rand orientiert. Auf diese Weise wird eine undurchléassige
Berandung modelliert, entlang derer die Strémung parallel orientiert ist. Diese besondere
Randbedingung zweiter Art stellt folglich immer eine Stromlinie dar und findet u.a. Verwen-
dung zur Modellierung von ortsfesten Wasserscheiden.

Diese Form der Randbedingung zweiter Art kann auch immer dann genutzt werden, wenn
parallel zur GrundwasserflieRrichtung keine anderen hydrogeologisch sinnvollen Modell-
rander gefunden werden kénnen und eine Grundwasserstromlinie eine Modellberandung
darstellen soll. Vorsicht ist in diesem Fall aber immer geboten, da ein solcher Rand wéhrend
der Simulation natiirlich ortsfest bleibt. Andert sich aber in der Natur tatsichlich in einem
instationdren Flielregime die Strémungsrichtung an einem solchen Rand, wiirde dies durch
das Modell nicht addquat abgebildet. Eine Randbedingung zweiter Art mit Flussrate "0" sollte
daher immer so weit entfernt wie méglich vom zentralen Aussagegebiet des Modells an-
gelegt werden. Es ist besser, den Modellraum gréRer zu wahlen, als einen zu nah gelegenen
Modellrand festzulegen, der das Geschehen im Aussagegebiet beeinflusst.

Bei der Festlegung der Randbedingungen des Grundwasserstromungsmodells sollten fol-
gende Grundregeln und Hinweise berticksichtigt werden:

o Festpotenzialknoten an seitlichen Randern und am Zustromrand
sind zu vermeiden.

o Leakageknoten sind flexibler als Festpotenzialknoten.

o Stromlinienrander sind sparsam zu verwenden und weit entfernt
vom Aussagegebiet anzuordnen.

o Im  Zustrom sind definierte  Randzufliisse  gegenlber
Festpotenzialen vielfach vorzuziehen.

o Liegende Modellbegrenzung ist als Stromlinie, ggf. in Form von

Leakageknoten zu gestalten.
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Die nachfolgende Abbildung 4 zeigt beispielhaft eine typische Anordnung unterschiedlicher
Randbedingungen.

See -' St
<,
T2
e
Vy
uy
<<\°Q? : Rond 12 ?:Zﬁzdut:t‘;?ngung 2. Art

Modellgebiet Rand 2-3: Randstromlinie

Vo
;}’ / Randbedingung 2. Art mit Zufluss = 0
w, =
~ Rand 3-4: Rand mit vorgegebener Piezometerhdhe
™~ / Randbedingung 1. Art (Festpotenzial)
8 -~
- S~ - Rand 4-5: Halbdurchlassiger Rand
’°-‘nf;,,£ ~ / Randbedingung 3. Art (Leakageknoten)
- e
e

Rand 1-5: Randstromlinie
~ / Randbedingung 2. Art mit Zufluss = 0

Abbildung 4: Anordnung von Randbedingungen in einem Modellgebiet
(erganzt nach KINZELBACH, W. und RAUSCH, R. 1995)

In ausgedehnten Flachlandaquiferen
kann es vorkommen, dass in ange- J
messener Entfernung keine naturlichen Priifhinweise
Aquiferbegrenzungen gefunden werden

kénnen. Wenn hinzu kommt, dass nur V' Wurden die Randbedingungen des nume-
relativ einfach gelagerte Strémungs- risphep Modells an natiirlichen Ré&ndern
probleme betrachtet werden sollen, wie orfentiert?

z.B. eine optimale Brunnenkonstellation, v' Wurden die Randbedingungen adéquat um-
wird man bemiiht sein, die numerische R

Modellierung auf einen sinnvollen Kklei- V' Besitzt das Modell noch hinreichende Frei-
neren Ausschnitt des Aquifers zu be- heitsgrade?

schranken, um den Gesamtaufwand zu

begrenzen.

In solchen Fallen kédnnen zunachst die seitlichen Modellbegrenzungen entsprechend der
hydrogeologischen Systemanalyse als Stromlinienrander (= undurchlassiger Rand) mo-
delliert werden. Am Abstromrand des Modells wird haufig der Verlauf einer gemessenen
Grundwasserhdhengleiche als Festpotenzialrand definiert. Am Zustromrand sollte dagegen
besser ein Randzufluss Verwendung finden. Wichtig ist aber auch in solch einem Fall, dass
sich die Modellrander in so groflem Abstand vom zentralen Aussagegebiet befinden, dass
sie die Strémung dort kaum mehr beeinflussen. Alternativ kbnnen an den Zu- und Abstrom-
randern Leakageknoten angewendet werden, mit deren Hilfe ein sehr weit entferntes
Festpotenzial modelliert werden kann.
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3.6 Quell- und Senkenterme, sonstige besondere Modellelemente
3.6.1 Brunnen

Brunnen werden im numerischen Modell mathematisch durch einen zusétzlichen Quell- bzw.
Senkenterm in der Strdomungsgleichung berucksichtigt. Es handelt sich bei diesen um eine
Randbedingung zweiter Art. Nahere Angaben finden sich im Anhang in den Kapiteln A1.1.4
und A1.1.5.

Brunnen mit dokumentierten signifikanten

Entnahmeraten und Absenktrichtern ge- J

héren zu qen "Bes.tandtellen numerls.ch.er Priifhinweise
Modelle, die fiir eine gelungene Kalibrie-

rung des MOd.ells von herausragender v Wurden bei instationdren Simulationen die
Bedeutung sein kdénnen. Durch eine unterschiedlichen Entnahme- bzw. Infiltra-
Brunnenentnahme wird dem Grundwas- tionsraten von Brunnen berticksichtigt?
serleiter punktférmig ein starkes Signal v Wie wurde eine fldchendifferenziert ermittelte
aufgepragt, das eine charakteristische Grundwasserneubildungsrate auf das Modell-
Fernwirkung erzielt (Absenkungstrichter, gitter Uibertragen?

unterer Kulminationspunkt, Lage des Ein-

zugsgbietes, Entnahmebreite u.a.). Solche Charakteristika kénnen die Modellkalibrierung
wesentlich erleichtern. Brunnenentnahmeraten sind wichtige Datenquellen, die im Rahmen
der hydrogeologischen Systemanalyse zu recherchieren, aufzubereiten und auf Verlasslich-
keit zu priifen sind.

Infiltrationsbrunnen werden analog wie Entnahmebrunnen behandelt, jedoch erhélt die Infilt-
rationsrate im Gegensatz zu einer Entnahme ein positives Vorzeichen.

3.6.2 Grundwasserneubildung

Die Grundwasserneubildung wird im numerischen Modell mathematisch ebenfalls durch
einen zusatzlichen Quellterm in der Strémungsgleichung berltcksichtigt. Nahere Angaben
finden sich im Anhang in den Kapiteln A1.1.4 und A1.1.5.

Weitere Erlduterungen zur Ermittlung der Grundwasserneubildung unter stationdren und
instationdren Bedingungen sind dem Kapitel 2.1.11 zu entnehmen.

Bei der Diskretisierung der Grundwasserneubildung muss beachtet werden, dass das vorge-
sehene Modellgitter oft nicht mit den flachendifferenzierten Daten der Grundwas-
serneubildung zusammenfallt. Es sollte eine Plausibilitdtskontrolle durch summarischen
Vergleich der diskretisierten Daten und der Eingangsdaten erfolgen.

3.6.3 Seen, FlieRgewasser, WasserschifffahrtsstraBen, Drainagen

Seen mit Grundwasseranschluss (z.B. Auskiesungen) kénnen im numerischen Modell sehr
einfach durch einen extremen Durchldssigkeitsbeiwert und durch eine Speicherwirksame
Porositdt = 1 abgebildet werden. Auf diese Weise wird erreicht, dass sich im Bereich des
Sees praktisch kein Gradient der Piezometerhdhe ausbildet (=ebene Seeflache) und der See
gleichzeitig ein der Realitadt entsprechendes Speicherpotenzial aufweist. Einige Rechenpro-
gramme bieten zur Modellierung von Seen noch etwas komplexere Ansétze, insbesondere
im Zusammenhang mit Zu- und Ablaufen aus den Seen.
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Sollen kleinere Flieigewasser im Modell abgebildet werden, sind als Datengrundlage min-
destens die Gewdassersohlhéhen und Wasserstédnde entlang des Gewdassers zu ermitteln.
Dann kann das linienhafte Gewdasser in einem einfachen Ansatz als eine Reihe von
Leakageknoten modelliert werden. Eine Reihe von Rechenprogrammen bietet zu diesem
Themenbereich auch héherwertige Anséatze, die den Abfluss im Gewasser selbst und seine
Wechselwirkungen mit dem Grundwasser (Effluenz, Influenz) in die Modellierung mit einbe-
ziehen. Mit diesen Ansatzen kann eine integrale Betrachtung des Wasserhaushaltes unter
vollstandiger Bericksichtigung des Grund- und Oberflichenwasserabflusses realisiert
werden.

Wasserschifffahrtsstralen lassen sich ebenfalls als Leakageknoten behandeln. Die relative
Anbindung an die grundwasserfiihrende Schicht wird durch Variation des Leakagekoeffi-
zienten modelliert.

Die meisten Rechenprogramme bieten auch einfachere Anséatze zur Beriicksichtigung von
Drainagen. Steigt die Piezometerh6he im Grundwasser Uber eine im Modell definierte Sohl-
hdéhe an, wird dem Grundwassersystem Wasser entzogen. Auch hier handelt es sich im
Prinzip um Leakageknoten, die allerdings nur unter den genannten Bedingungen im Modell
aktiviert werden. Solche Leakageknoten lassen sich auch anwenden, um die Auswirkungen
von Kanalisationsnetzen zu modellieren, die aufgrund ihrer Héhenlage eine Vorflutfunktion
fur das Grundwasser aufweisen.

3.7 Anfangsbedingungen

Mit den Anfangsbedingungen wird die Pie-
zometerhéhenverteilung innerhalb des
Modells zu Beginn einer Simulation fest- JPrL'ifhinweise
gelegt. Wahrend fiir eine stationédre Simu-

lation keme__ pesonderen A__nfanngedm_ v' Auf welcher Grundlage beruht bei einem
gungen b_enotlgt V\{erden., mussen solche instationdren Modell die gewahite Anfangs-
fir instationdre Simulationen beim Mo- bedingung?

dellaufbau definiert werden. v’ Passt die Anfangsbedingung zum Simula-

. tionszeitraum oder muss mit einer Ein-
Ublicherweise werden im Zuge der hydro- schwingphase gerechnet werden?

geologischen Systemanalyse anhand von

Stichtagsmessungen fir typische Stro-

mungszustande Grundwasserhdhengleichenplane erzeugt. Im Idealfall kann fir den fir die
Modellkalibrierung ausgewdahlten Modellzeitraum der Startpunkt der Simulation durch einen
solchen Grundwasserhéhengleichenplan als Anfangsbedingung definiert werden.

Ist dies nicht gegeben, miissen die Anfangsbedingungen fir den ausgewahlten Modellzeit-
raum geschéatzt werden. Dies sollte anhand der im Rahmen der hydrogeologischen System-
analyse gewonnenen Standortkenntnisse nadherungsweise mdglich sein. Je nach Giite der
Schatzung bzw. Giite des konstruierten Grundwasserhéhengleichenplanes kann bei einer
instationdren Simulation zu Beginn eine "Einschwingphase" bendtigt werden, bis sich das
System auf die Randbedingungen des Modells eingestellt hat. In dieser Einschwingphase
sind die Berechnungsergebnisse zu verwerfen, da erst die Wirkung der fehlerhaften
Anfangsbedingung abklingen muss, was mit zunehmender Simulationsdauer aber meistens
gewabhrleistet ist.
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3.8 Modellparametrisierung

Ein Ergebnis der hydrogeologischen Systemanalyse (siehe Kapitel 2.1.4) ist die Schatzung
einer raumlichen Verteilung der Aquiferparameter fur jede zu modellierende
hydrostratigraphische Einheit. Grundlage dieser Schatzung sind Erkundungsdaten bzw.
Ergebnisse einer Datenrecherche.

3.8.1 Durchlassigkeitsbeiwert, Transmissivitat

Mit Felddaten, die stets mit Angaben aus Literatur und Kartenwerken abgeglichen werden
sollten (siehe Kapitel 2.1.4), kann oft bereits eine gute Startwertverteilung der
Durchlassigkeitsverteilung ermittelt werden.

Zuverldssige Felddaten zum bedeutsamsten Aquiferparameter der Grundwasserstromungs-
modellierung, dem Durchléssigkeitsbeiwert (k-Wert) bzw. der Transmissivitat (siehe Kapitel
A1.1.4), liefern Pumpversuche. Daten aus 1-Bohrlochversuchen (i.d.R. Kurzpumpversuche)
haben eine begrenzte rdumliche Aussagekraft, wahrend GroRpumpversuche Aussagen Uber
wesentlich gréRere Bereiche erlauben. Detaillierte kleinrdumige Daten kénnen u.a. auch
Uber Slug-Tests und Flowmeter Messungen gewonnen werden.

Die genannten Versuche liefern Daten zum Durchléssigkeitsbeiwert in horizontaler Richtung.
Ist eine 3D-Simulation vorgesehen, besteht zusétzlicher Datenbedarf hinsichtlich der GréRe
der vertikalen Durchldssigkeitsbeiwerte der modellierten Einheiten. Gangige Versuchsan-
ordnungen zur Ermittlung dieser Kenngréen liegen nicht vor, so dass in der Regel zunachst
eine Schatzung vorgenommen wird. Ublicherweise betragt der vertikale Durchldssigkeits-
beiwert in geschichteten Lockergesteinen etwa die Halfte bis ein Hundertstel des horizon-
talen Durchléssigkeitsbeiwertes. Die Bestimmung im Einzelfall ist ein Ergebnis der
Kalibrierung, wenn daflir geeignete Daten zur Verfligung stehen.

3.8.2 Speicherwirksame Porositét, Speicherkoeffizient

Im Anhang (siehe Kapitel A1.1.4) wird die Bedeutung des Speicherkoeffizienten bzw. der
speicherwirksamen Porositat erldutert und dargelegt, aus welchem Grund sich ungespannte
und gespannte Aquifere beziglich ihres Speichervermdgens unterschiedlich verhalten.

Da in Ublicherweise eingesetzten Rechenprogrammen i.d.R. keine einschrédnkende Ent-
scheidung getroffen werden muss, ob ungespannte oder gespannte Verhaltnisse im model-
lierten Grundwassersystem herrschen, kann meist unabhangig die speicherwirksame Poro-
sitdt fur den Fall einer freien Grundwasseroberfliche (d.h. ungespannten) wie auch der
gespannte spezifische Speicherkoeffizient definiert werden. Programmintern wird je
Modellzeitschritt berechnet, ob gespannte oder ungespannte Verhéltnisse herrschen. Ent-
sprechend wird beim Speicherkoeffizient zwischen der Speicherwirksame Porositédt und dem
auf der Elastizitdt des Grundwasserleiters bzw. der geringen Kompressibilitat des Wassers
beruhenden Speicherkoeffizient fir gespannte Verhaltnisse unterschieden. Im gespannten
Fall berechnen viele Rechenprogramme ebenfalls intern den Speicherkoeffizienten aus dem
spezifischen Speicherkoeffizienten und der Machtigkeit.

Die Abschatzung von Startwerten fur die Speicherwirksame Porositét bzw. den gespannten
spezifischen Speicherkoeffizient erfolgt im Rahmen der hydrogeologischen Systemanalyse.

Die das Speicherverhalten von Aquiferen kennzeichnenden Werte sind meist relativ wenig
sensitive Parameter, die haufig keinen grof3en ortlichen Schwankungen unterliegen.
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3.8.3 Leakagefaktoren

Leakagefaktoren sind durch Feldmessungen nur schlecht bestimmbar und gehéren daher zu
den KalibriergréRRen, die lediglich im gunstigen Fall durch Felddaten auf Plausibilitédt gepruft
werden kdénnen. Wenn z.B. ein Oberflachengewasser im Modellgebiet abgebildet wird,
kénnen Abflussmessungen im Gewasser mit der Wasserbilanz (siehe Kapitel 0.5A2.2.3) des
Modells verglichen werden. Insgesamt gelingt es nur eher selten, Leakagefaktoren zur
Beschreibung des hydraulischen Widerstandes zwischen Oberfldchengewédssern, Wasser-
schifffahrtsstrallen, Drainagen einschlielllich Kanalisationsnetzen und Grundwasserleiter
anhand von Feldmessungen verldsslich zu ermitteln. Es ist die Aufgabe der
hydrogeologischen Systemanalyse, geeignete Startwerte flr Leakagefaktoren zu bestimmen
bzw. zu schétzen. Feldbegehungen mit Erfassung der Eigenschaften des Gewdasserbettes
kénnen wertvolle Hinweise fiir diese Schatzungen liefern.

In manchen Rechenprogrammen werden Leakagefaktoren auch genutzt, um den vertikalen
Austausch zwischen Grundwasserstockwerken zu modellieren.

3.9 Modellkalibrierung

Der zentrale Arbeitsschritt bei der Grundwassermodellierung besteht in der Modellkali-
brierung bzw. der Modelleichung. Beide Begriffe werden synonym verwendet.

Ziel der Modellkalibrierung ist es, berechnete Piezometerh6hen mit gemessenen Werten
méglichst gut in Ubereinstimmung zu bringen. Dazu werden die Aquiferparameter (siehe
Kapitel 3.8) beim Eichprozess in realistischer Bandbreite solange variiert, bis dieses Ziel
bestmdglich erreicht ist.

Bei einer stationaren Kalibrierung wird dafiir ein entweder ein charakteristischer Zeitpunkt
ausgewahlt, der den mittleren Verhéaltnissen entspricht oder es wird mit représentativen
Mittelwerten gearbeitet (s. dazu Kapitel 2.1.8.2 und 2.3). Fir eine instationdre Kalibrierung
dagegen wird ein Zeitraum zugrunde gelegt, der idealerweise den typischen Schwankungs-
bereich der Grundwasserstédnde im Modellgebiet wiedergibt.

Die Problematik der Kalibrierung von Grundwasserstromungsmodellen besteht in der grund-
satzlich immer unvollstidndigen Kenntnis der exakten Zahlenwerte der sensitiven
Aquiferparameter und ihrer raumlichen Verteilung. Ein hoher Erkundungsumfang kann das
Datendefizit zwar verringern, aber niemals vollstdndig beseitigen. Grundwasserleiter sind
natlrliche geologische Kérper, welche in allen Betrachtungsmalfistdben systematisch nicht
erfassbare Inhomogenitdten und ggf. Anisotropien aufweisen. Ein numerisches Grund-
wasserstromungsmodell jedoch vereinfacht zwangslaufig die natirlichen Verhéltnisse, in
dem es entsprechend seiner rdumlichen Auflésung Aquifereigenschaften tGber mehr oder
weniger grof’e Volumina mittelt. Ein hundertprozentiges Abbild der Natur kann mit einem
Modell also niemals erreicht werden, so dass eine exakte Ubereinstimmung zwischen
berechneten und gemessenen Werten vom Grundsatz her nicht erwartet werden kann. Das
Ziel der Kalibrierung besteht in dem Bestreben, die resultierenden Abweichungen zwischen
berechneten und gemessenen Piezometerh6hen zu minimieren, um so das Modell der Natur
bestmdglich anzunahren.

Bei der Kalibrierung eines Modells gibt es zahlreiche Strategien, die verfolgt werden kénnen.
Ausgehend von den Erkenntnissen der hydrogeologischen Systemanalyse gibt es i.d.R.
meist schon eine gute Vorstellung Uber den mdglichen Wertebereich der Durchléssig-
keitsbeiwerte des oder der zu modellierenden Grundwasserleiter. Diese bilden nahezu
immer den zunachst wichtigsten Kalibrierparameter. Ggf. ist bereits vorab eine geologisch
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begriindbare Zonierung der Durchlassigkeit zu vermuten. Im Zusammenspiel der ggf. auf
konkreten Daten beruhenden Startwertverteilung der Durchldssigkeitsbeiwerte mit den sorg-
faltig erarbeiteten Rand- und Anfangsbedingungen gibt der erste Modelllauf bereits Auf-
schluss dartber, ob das Modell die Strémungssituation im Prinzip zutreffend abbildet. Mit
den weiteren Kalibrierschritten wird nun sukzessive eine Verbesserung des Ergebnisses
gesucht.

Es ist zu anzuraten, die Ergebnisse der einzelnen Kalibrierschritte wahrend des Prozesses
(intern) zu dokumentieren, da auch Verschlechterungen eintreten kénnen. Die Uberpriifung
des Kalibrierfortschrittes erfolgt anhand von Ganglinien (siehe Abbildung 5), Grundwasser-
hdhengleichenpldanen (Piezometerhdhenverteilung, siehe Abbildung 6), und Streudia-
grammen, in denen gerechnete (Ordinate) gegen gemessene Werte (Abszisse) aufgetragen
werden (siehe Abbildung 7 und Abbildung 8). Ganglinien erlauben u.a. den Vergleich der
Messfrequenz vorhandener Daten mit der gewahlten zeitlichen Diskretisierung des Modells.

Stellt man die aus Messwerten konstruierten Grundwasserhdhengleichen und die mit dem
Modell berechneten in einer Abbildung zusammen dar, lassen sich wichtige Hinweise zur
Beurteilung des einzelnen Kalibrierungsschrittes ableiten. So lasst sich z.B. feststellen, in
welchen Bereichen die Modellanpassung schon gut gelungen ist, und in welchen Bereichen
die berechneten und die gemessenen Grundwasserhdhengleichen noch stark voneinander
abweichen. Es lasst sich erkennen, ob die generelle FlieRrichtung, Wasserscheiden, Hoch-
punkte, punktuelle Eingriffe oder die Anbindung von Gewassern mit dem Modell den Erwar-
tungen entsprechend erfasst werden.

Der Grundwasserhéhengleichenplan stellt eine Momentaufnahme zu einem ausgewahlten
Zeitpunkt dar. Bei einer instationdren Simulation wird diese Darstellung idealerweise ergénzt
durch Grundwasserstandsganglinien an ausgewahlten Messstellen. Auch hier werden
Messwerte und Modellergebnisse an einzelnen Punkten gegenibergestellt (sieche Abbildung
5). In der Zusammenschau von Gleichenplan und Ganglinie I&sst sich erkennen, wie sich die
Modellanpassung Uber den betrachteten Zeitraum darstellt. So kann zum Beispiel beurteilt
werden, ob die erzielte Ubereinstimmung gleich bleibt oder ob sich die Abweichung syste-
matisch verédndert. Auf solchen Grundlagen kénnen die weiteren Arbeitsschritte der
Kalibrierung konzipiert werden.

28

27 4

26 4

25

24 4

234 °

Grundwasserstandshéhe [m NN]

22 4

21
© gemessen —— berechnet

20
Jan 89 Mai 89 Sep 89

Abbildung 5: Gegenlberstellung gemessener und berechneter Grundwassersténde in
Ganglinenform

Streudiagramme (siehe Abbildung 7 und Abbildung 8) eignen sich besonders zur quanti-
tativen Prufung der Kalibrierergebnisse. Sie kdnnen sowohl bei stationdrer als auch
instationdrer Simulation angewendet werden. Es werden je Modellzeitschritt (bei stationérer
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Simulation gibt es nur einen einzigen "Modellzeitschritt ") alle Messstellen in die Auswertung
einbezogen. Im praktisch nicht zu realisierenden Idealfall liegen alle Punkte exakt auf der
Diagonalen des Diagramms, d.h. der berechnete Wert entspricht exakt dem gemessenen.
Anhand des Diagramms l&sst sich nun erkennen, ob die auftretenden Abweichungen vom
Idealwert einer Systematik unterliegen oder nicht. Bilden die Datenpunkte z.B. bereits anna-
hernd eine Gerade, deren Neigung jedoch steiler ist als die Ideallinie, so ist die gewahlte
Verteilung der Durchléssigkeitsbeiwerte tendenziell zu klein, d.h. auf der Anstromseite sind
die berechneten Werte zu hoch. Ist sie flacher, sind die Durchlédssigkeitsbeiwerte zu grof3.
Streuen die Werte stark und unsystematisch, muss die Durchlassigkeitsverteilung zonar
Uberpruft werden .

Streudiagramme koénnen bei instationdrer Simulation (siehe Abbildung 8) auch auf ge-
messene Ganglinien einzelner Messstellen angewendet werden. Dazu werden die Simula-
tionsergebnisse aller Modellzeitschritte eines oder mehrerer Messpunkte den gemessenen
Werten gegenibergestellt und bewertet. Einige Rechenprogramme bieten dazu komfortable
Werkzeuge an, welche zwischen gemessenen Daten zeitlich interpolieren, um so Daten fur
die definierten Simulationszeitschritte zu liefern. Oft weichen die Datenpunkte im Diagramm
in charakteristischer Weise von der |deallinie ab, die dem Modellierer konkrete Hinweise
liefern kénnen, durch welche Parameteranderung das Ergebnis verbessert werden kann.

= Legende

--=-=-= Grundwassergleichen gemessen
- Grundwassergleichen gerechnet
—— Gewdsser

Abbildung 6: Gegenliberstellung gemessener und berechneter Grundwasserstdnde in Form
von Grundwasserhdhengleichen

In diesem Zusammenhang ist noch einmal darauf hinzuweisen, wie gewissenhaft mit
Festpotenzialknoten umgegangen werden muss. Ist z.B. der Modellraum sowohl am Abstromrand als
auch am Zustromrand durch Festpotenziale begrenzt, und es fehlen Kalibrierhilfen wie z.B. eine
Grundwasserentnahme, reagiert das Modell nicht mehr sensitiv auf globale Anderungen des
Durchléassigkeitsbeiwertes. Das Modell ist in solchen Fallen mehrdeutig und nicht optimal konzipiert.
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Abbildung 7: Streudiagramme mit Gegeniberstellung von gemessenen und berechneten
Piezometerhéhen
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Abbildung 8: Beispiel eines Streudiagramms zur Dokumentation einer instationéren
Modellkalibrierung durch Gegenulberstellung von gemessenen und berech-
neten Piezometerhéhen

Haufig wird im Zuge der Modellkalibrierung eine mehr oder weniger rdumlich differenzierte
Zonierung der Durchléssigkeitsbeiwerte entstehen, die immer kritisch unter hydrogeo-
logischen Aspekten auf Plausibilitdt zu prufen ist. Dazu sollte die gewonnene Verteilung in
angemessener Auflésung grafisch dokumentiert sein. Eine gute Strategie bei der
Kalibrierung ist es, die Anzahl differenzierter Parameterzonen méglichst gering zu halten und
krasse Wertespriinge zwischen benachbarten Zonen zu vermeiden.

Es ist oft sinnvoller, Abweichungen zwischen Messungen und Berechnungen in Kauf zu
nehmen, als ein Modell zu "Uberparametrisieren”, wenn dies nicht durch entsprechende
Befunde zu rechtfertigen ist. Bereiche gréRerer Abweichungen von den Vorgaben der hydro-
geologischen Systemanalyse sollten ggf. einer vertiefenden Erkundung unterzogen werden.

Alternierend zur Optimierung der Durchlédssigkeitsbeiwerte sind auch alle anderen
Modellparameter zu prifen und ggf. anzupassen. Dies gilt insbesondere auch fiir eventuell
implementierte Leakageknoten. Bei stationdrer Simulation ist der Speicherkoeffizient wegen
der Unabhéangigkeit der Simulation von der Zeit ohne Bedeutung. Bei instationdren Simula-
tionen erfolgt die Kalibrierung des Speicherkoeffizienten i.d.R. zum Schluss.
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Besonderes Augenmerk ist bei der Modellkalibrierung auf die Grundwasserneubildung zu
richten. Die gleichzeitige Anpassung von Grundwasserneubildung und Durchldssigkeits-
beiwert ist nicht mdglich, da durch systematische Vergrélierung bzw. Verkleinerung der
beiden Parameter &hnliche Strémungsbilder erzeugt werden kénnen. Hierbei handelt es sich
um ein sogenanntes "inverses" Problem. In der Praxis zeigt sich haufig, dass durch eine
sorgfaltige und differenzierte Ermittlung der Grundwasserneubildung im Rahmen der
hydrogeologischen Systemanalyse die Variationsbreite der Grundwasserneubildung deutlich
eingeschrankt werden kann, so dass die Notwendigkeit der Kalibrierung der Grundwasser-
neubildung eingeschrankt wird. Die Grundwasserneubildung bedarf dann wahrend der
Modellkalibrierung nur noch in geringem Ausmal} einer Sensitivitatsprifung.

Die Bedeutung von Grundwasserentnahmen fiir eine gelungene Modellkalibrierung wurde
bereits betont. In diesem Zusammenhang ist darauf hinzuweisen, dass es aber meistens
problematisch ist, Brunnenwasserstadnde in einem numerischen Grundwasserstrémungs-
modell zu reproduzieren. Dies hat zum einen mathematische Griinde (wie beim FD-Diffe-
renzen Ansatz), andererseits weist nahezu jeder Brunnen spezielle Effekte (Eintrittsverluste,
Skineffekte u.a.) auf, die mit Modellen nicht nachgebildet werden kénnen. Bei Brunnen-
anlagen im Modellraum sollte das Modell nach der Kalibrierung die Piezometerh6hen in
gewissem Abstand vom Brunnen, die Lage des Kulminationspunktes, die Entnahmebreite
und die Lage der Langsachse durch das Einzugsgebiet reproduzieren kénnen.

Fur die Modellkalibrierung kénnen automatische Verfahren eingesetzt werden, auf deren
Erlduterung im Rahmen dieser Arbeitshilfe verzichtet wird. Ob deren Anwendung sinnvoll ist,
sollte im Einzelfall geprift und entschieden werden. In jedem Fall ist eine kritische Wiir-
digung der erzeugten Parameterverteilungen unter hydrogeologischen Aspekten anzuraten.

Eine objektive Bewertung der Gute einer Modellkalibrierung kann anhand der oben erl&u-
terten Streudiagramme erfolgen. Die berechneten Werte werden am Ende des Kalibrier-
prozesses sowohl hdher als auch niedriger

als die Messwerte liegen. Durch Bildung

der Varianz aller Datenpunkte, d.h. durch J

ihre mittlere quadratische Abweichung Priifhinweise

von den gemessenen Zielwerten, kann

ein objektives Gutekriterium ermittelt v Ist die rdumliche Verteilung der kalibrierten

werden. Die Quadratwurzel dieses Wertes Modellparameter dokumentiert?

ergibt die absolute mittlere Abweichung v’ Passt das resultierende Wertespektrum mit

von den gemessenen Zielwerten. den Ergebnissen der hydrogeologischen

Systemanalyse (berein?

Der so gewonnene Wert alleine ist noch v Ist die Verteilung plausibel?
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durch Division in Beziehung gesetzt ,
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Modellraumes im stationdren Fall. Als v Ist das Kalibrierergebnis z.B. anhand von

Faustregel kann die Giite einer Streudiagrammen u.a. dokumentiert?

Kalibrierung mit einer Abweichung <5 % v Wie st die Kalibriergiite  unter

als sehr gut, mit 5 - 10 % als gut und mit Ber[]cksichtigqr?g der Datengrundlage und

>10 % als eher kritsch bezeichnet der Komplexitdt des Standortes zu be-

. . . urteilen?

werden, wobei neben dieser Einstufung

auch immer die Komplexitdt des v' Mussten zusétzliche Annahmen (insbe-
: . . _ sondere an den Modellréndern) getroffen

Einzelfalles und__ dle_ G_Ute _der Daten werden, die denen des hydrogeologischen

grundlage zu berucksichtigen ist. Modells widersprechen?
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Ist eine gréRere Abweichung festzustellen, die durch Einsetzen realistischer Bandbreiten der
Aquiferparameter nicht verbessert werden kann, muss die Qualitdt der Messdaten geprift
und gegebenenfalls die hydrogeologische Systemanalyse vertieft werden. Wurden hier ggf.
entscheidende Einflussfaktoren nicht richtig erkannt oder nicht richtig bewertet, kann dies zu
einem nicht zutreffenden Modellkonzept gefiihrt haben.

Eine Modellkalibrierung, die lediglich auf einer moglichst genauen Abbildung der
Piezometerhéhen beruht, ohne quantitativ Grundwasserfliisse zu berlicksichtigen, unterliegt
immer der Gefahr einer Mehrdeutigkeit. Dies gilt insbesondere bei kleinen Modellgebieten,
die von Festpotenzialen bzw. Leakageknoten an den Randern geprégt sind. Daher sind
vorhandene Grundwasserentnahmen im Modellgebiet stets eine wertvolle Kalibrierhilfe. Im
glnstigen Fall kénnen auch Abflussdnderungen in FlieRgewassern zu Kalibrierung genutzt
werden. Stehen solche Daten nicht zur Verfligung, ist die Durchfiihrung von Tests zur
Bestimmung von Durchléssigkeitsbeiwerten unbedingte Voraussetzung fur eine erfolgreiche
Kalibrierung.

3.10 Modellvalidierung

Ist die Kalibrierung eines Modells erfolgreich abgeschlossen, folgt als nachster Arbeitsschritt
die Modellvalidierung. Diese hat zum Ziel, die Kalibrierung eines Modells anhand eines
anderen Datensatzes mit méglichst deutlich abweichenden hydrologischen Bedingungen auf
seine Belastbarkeit zu prifen. Streng genommen ist erst ein validiertes Modell fir Prognose-
zwecke geeignet.

Wurde eine stationdre Kalibrierung durchgefiihrt, ware z.B. eine ebenfalls quasistationére
Situation fur einen anderen Zeitpunkt mit bzw. ohne Nutzung eines Brunnens eine gute
Mdglichkeit ein Modell zu validieren. Die Dokumentation und Beurteilung der Glte der
Modellvalidierung kann analog der Modellkalibrierung erfolgen. Ist das Ergebnis zufrieden-
stellend, kénnen mit diesem Modell stationdre Prognosesimulationen durchgefuhrt werden.

Fur instationdre Simulationen gilt prinzipiell das Gleiche, allerdings kann ggf. dann auf eine
Modellvalidierung verzichtet werden, wenn der instationédre Simulationszeitraum der erfolg-
reichen Kalibrierung lang ist und unterschiedliche hydrologische Bedingungen geherrscht
haben.

3.11 Wasserbilanz

Jedes Grundwassermodell sollte die Mdéglichkeit bieten, eine Priifung der Wasserbilanz flr
jeden Zeitschritt des Modells vorzunehmen. In dieser Bilanz werden Zu- und Abflisse aus
dem Modellraum gegenubergestellt.

Die Wasserbilanz dient einerseits der J
Plausibilitdtsprifung der Eingabedaten, Priifhinweis
zum anderen kann die Gute der nume-

rischen Lo&sung geprift werden. Kapitel v Ist die Wasserbilanz dokumentiert?
2.1.9 enthalt Angaben zu den wichtigsten v’ Lésst sich anhand der Wasserbilanz die
BilanzgréRRen, die in den meisten Model- Korrektheit der numerischen Lésung priifen?

len ausgegeben werden kénnen.

In Kapitel A2 des Anhangs wird erlautert, wie numerische Grundwasserstrémungsmodelle
arbeiten, und welche wesentlichen steuernden GréRen zu beachten sind. Die Wasserbilanz
eines Zeitschritts erlaubt eine Beurteilung, ob die bei den heute Uberwiegend angewendeten
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iterativen Gleichungslésern zu definierenden Konvergenzkriterien hinreichend klein gewahlt
wurden.

Eine Wasserbilanz zum Ende des Simulationszeitraumes sollte stets dokumentiert sein. Bei
instationdren Modellen eignet sich dazu eine kumulative Bilanz Uber den gesamten Simula-
tionszeitraum. Sind in dieser kumulativen Bilanz die Groéflen des positiven Speicherzu-
wachses und der negativen Speicherabgabe &hnlich, kann der gewahlte instationdre Simula-
tionszeitraum hinsichtlich der Speicherung als ausgeglichen betrachtet werden.

3.12 Sensitivitatsanalyse

Im Zuge der Modellkalibrierung kénnen nur solche Aquiferparameter bestmdéglich angepasst
werden, die sich sensitiv auf das Simulationsergebnis auswirken. In praktisch jedem Modell
sind aber auch Parameter enthalten, die

durch die Standorterkundung oft nicht

genau quantitativ  bestimmt werden /

kénnen, wie z.B. u.a. Leakagefaktoren, Priifhinweise

das speicherwirksame Hohlraumvolumen

oder die vertikale Durchlassigkeit. v' Enthélt die Ausarbeitung zum numerischen
Modell Aussagen zur verbleibenden Para-

. . .y T it?
Durch eine gezielte Variation solcher meterunsicherheit:

Parameter in sinnvoller Bandbreite wird v’ Ist aus der Sensitivitdtsanalyse ein weiterer
durch eine Sensitiitatsanalyse geprit,  Elndiigsauend abauclen, ader ey
wie sich Anderungen dieser Parameter zeptiert werden?

auf das Simulationsergebnis auswirken.

Reagiert der Parameter sensitiv auf die

gemessenen Piezometerhéhen, kann er ggf. durch die Kalibrierung dem wahrscheinlich
wahren Wert angenéhert werden. Reagiert der Parameter dagegen wenig sensitiv oder gar
insensitiv, kann oft anhand der Wasserbilanz gepriift werden, ob und in welchem Ausmalf}
sich diese Parameterunsicherheit auf die Bandbreite spaterer Modellaussagen auswirkt.

Kann die Auswirkung der Variation des unsicheren Parameters durch eine weitere Variation
eines anderen Parameters ausgeglichen werden (inverses Problem, z.B. Durchlassigkeit und
Grundwasserneubildung), enthadlt das Modell eine Mehrdeutigkeit, die nur durch weiter-
gehende Erkundung bzw. Intensivierung der hydrogeologischen Systemanalyse aufgefangen
werden kann.

Die Prifung des Einzelfalls ergibt, ob die ermittelte Parameterunsicherheit bzw. ggf. auch
eine Mehrdeutigkeit als verbleibende Modellunsicherheit akzeptiert werden kann. Dabei
muss auf Grundlage der Ergebnisse diskutiert werden, wie weit der deterministische Ansatz
einer Modellierung verfolgt werden kann und ab wann bewusst Unsicherheiten eines Modells
in Kauf genommen werden, die ggf. durch die Anwendung von Szenarientechniken (siehe
Kapitel 3.13) quantifiziert werden kénnen.

Die meisten Modellanwendungen im Grundwasserbereich basieren auf einem determinis-
tischen Ansatz. Verkirzt bedeutet dies, dass alle Modellparameter bezuglich ihrer Gré3e und
raumlichen Verteilung als bekannt angesehen werden. Insofern liefert ein deterministisches
Modell immer ein eindeutiges Ergebnis. Wie bereits erldutert, stellt der deterministische
Ansatz eines mit einer bestimmten raumlichen Auflésung diskretisierten Modells jedoch
immer eine starke Vereinfachung der natlrlichen Verhéltnisse dar. Im natirlichen Untergrund
treten Heterogenitéten in allen BetrachtungsmafRstaben auf, die im Detail nicht vorhergesagt
werden kdnnen und daher einen Zufallscharakter aufweisen. Modellansétze unter Berlck-
sichtigung solch zufélliger Anteile werden in sogenannten stochastischen Modellen verfolgt.
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In solchen Modellen wird der unbekannte bzw. unsichere Parameter auf Grundlage statis-
tischer und geostatistischer Kenngré3en rdumlich mit Hilfe von Zufallsgeneratoren variiert.
Eine solche Modellierung liefert kein eindeutiges Ergebnis. Vielmehr werden zahlreiche
statistisch gleichwertige Realisationen erzeugt. Die Ergebnisse der Modellrealisationen
kénnen dann statistisch ausgewertet werden.

Beziglich der Parameterunsicherheit deterministischer Grundwassermodelle ist auf das
"Virtueller Aquifer" Projekt (www.virtual-aquifer.de) hinzuweisen. Unter anderem beschéftigt
sich diese Projektgruppe mit stochastischen Anséatzen zur Erzeugung von Parameterfeldern
und stellt die Auswirkungen solcher Felder deterministisch bestimmten Lésungen gegeniber.

3.13 Prognose

Durch das kalibrierte und validierte Modell kann vielfach bereits die Aufgabenstellung erfullt
sein, indem die im Rahmen der Standorterkundung bzw. der hydrogeologischen System-
analyse getroffenen Aussagen mit dem numerischen Modell quantifiziert werden.

In vielen Fallen ist es das Ziel eines numerischen Grundwasserstrémungsmodells, kiinftige
Entwicklungen zu prognostizieren. Dabei kdnnen Handlungsalternativen mit verschiedenen
Simulationsvarianten  untersucht  und

verglichen werden. Moégliche Fragestel- J

lungen fiir Prognosen kénnen Kapitel 1.3 S ;

ent?}ommen wegrden. i Prifhinweise

Stromungsmodelle dienen haufig dem el nieh S ole Peangnarh oo
Zweck, Auswirkungen von Eingriffen in rénder signifikant beeinflusst werden?

das hydraulische System vorherzusagen.

Die Bandbreite mdglicher Eingriffe in das grundwasserhydraulische System ist vielfaltig. Es
handelt sich in vielen Fallen um veradnderte Quell- bzw. Senkenterme wie z.B. Brunnen-
anlagen, aber auch um hydraulische Barrieren, wie z.B. Dichtwédnde und zahlreiche andere
denkbare Eingriffe. Bei der Entwicklung von Prognosen ist darauf zu achten, dass die Aus-
wirkungen der durch die Simulation zu prifenden Eingriffe nicht von so grof3er Reichweite
sein dirfen, dass ggf. die Rander des Modellraums die Ergebnisse der Prognose beein-
flussen (siehe Kapitel 2.1.1).

Prognosen kénnen in Abhangigkeit von Fragestellung und Modellkonzept stationdr und
instationdr simuliert werden. Soll die Auswirkung eines hydraulischen Eingriffes instationér
simuliert werden, muss auch ein instationér kalibriertes Modell zur Verfiigung stehen. Da-
gegen ist es aber moglich, ein stationdres Stromungsfeld zu nutzen, um eine Stofftransport-
modellierung durchzufiihren, die ja stets instationér erfolgt.

Die Schwierigkeit einer prognostischen Simulation besteht grundsétzlich zuné&chst darin,
dass die das Modell steuernden Randbedingungen eines in der Zukunft liegenden Zeitraums
nur in gewissem Rahmen vorhergesagt und im Modell festgelegt werden kénnen. Bei
instationdren Prognosen kann es daher hilfreich sein, den gleichen historischen Simulations-
zeitraum zu wahlen, der schon bei der Modellkalibrierung bzw. der Validierung verwendet
wurde. Auf diese Weise kdnnen die Auswirkungen einer Prognose unmittelbar einem ge-
messenen historischen Zustand ("Was wére gewesen, wenn....") mit bekannten
Randbedingungen gegeniibergestellt werden. Voraussetzung fir dieses Vorgehen ist ein
hinreichend langer, reprasentativer Kalibrierzeitraum.

Landesamt fur Natur, Umwelt und Verbraucherschutz Nordrhein-Westfalen — Arbeitsblatt 12
-51/159 -



"Hinweise zur Erstellung und Beurteilung von Grundwassermodellen im Altlastenbereich"

Fur viele Fragestellungen bietet es sich an, fur die Randbedingungen (wie z.B.
Grundwasserneubildung, Festpotenziale oder Entnahmen) langjahrige Mittelwerte zu ver-
wenden. Soll ein worst-case-Szenario betrachtet werden, miissen die Randbedingungen so
festgelegt werden, dass sie die unglnstigste hydrologische Situation, die untersucht werden
soll, widerspiegeln.

Die Ergebnisse bzw. Auswirkungen einer Prognose kénnen durch Grundwasserhdhenglei-
chenplane, Gangliniendiagramme, die Wasserbilanz, Flurabstandsplane und insbesondere
durch Differenzenplane dokumentiert werden.

Eine wesentliche Starke von Prognosesimulationen unterschiedlicher Handlungsvarianten
besteht darin, dass durch die Bildung von Differenzen der Modellergebnisse deren unter-
schiedliche Auswirkungen heraus gearbeitet werden kénnen. Da die im Vorfeld der Prognose
erreichte Modellgenauigkeit bei allen Varianten gleich ist, relativiert sich ihre Bedeutung beim
Variantenvergleich.

Wurde bereits im Zuge der Kalibrierung eine Modellunsicherheit festgestellt, kann es ratsam
sein, Prognosesimulationen unter Anwendung einer Szenarientechnik durchzufihren, indem
man unsichere Parameter in sinnvollem Rahmen variiert und fiir eine Prognose mehrere
Simulationen rechnet, um auf diese Weise bei den Ergebnissen die Bandbreite der Modell-
unsicherheit zu berlicksichtigen.
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4 Arbeitsschritte zur Transportmodellierung

4.1 Definition der Aufgabenstellung

Die Aufgabenstellung fur die Transportmodellierung ist bereits vor der Erstellung des
Strémungsmodells festzulegen (s. Kap. 1.3 und 1.4). Das numerische Transportmodell baut
immer auf einem numerischen Grundwasserstrémungsmodell auf. Daher wird im Zuge der
Transportmodellierung kein eigenes Rechengitter erstellt, sondern es wird der Modellaufbau
aus der Stromungsmodellierung Ubernommen. Dies bedeutet natirlich, dass die Anforde-
rungen der Transportmodellierung an das Rechengitter (siehe Kapitel 3.3.1) bereits beim
Aufbau des Strémungsmodells beriicksichtigt werden missen.

Einige Simulationsmodelle bieten die Méoglichkeit, nicht das gesamte Strémungsmodell-
gebiet, sondern nur einen Ausschnitt davon zur Transportsimulation zu verwenden. Dies
kann sinnvoll sein, wenn der fir den Transport interessierende Bereich in ein sehr viel
groleres Stromungsmodell eingebettet ist.

Zusatzlich zu den Parametern des Strdmungsmodells gibt es eine Reihe von Modellpa-
rametern, die ausschlieRlich fur die Stofffransportsimulation relevant sind. Diese werden im
Folgenden vorgestellt. Neben der Dateneingabe werden in diesem Kapitel ebenfalls der
Prozess der Kalibrierung und mégliche Anwendungen des Transportmodells vorgestellt.

4.2 Auswahl des numerischen Verfahrens

Wéhrend bei der Strémungsmodellierung fast ausschlielich Gitterverfahren (Finite-Diffe-
renzen, Finite-Elemente) zur Anwendung kommen, werden in vielen Transportmodellen
unterschiedliche numerische Verfahren zur Losung der Transportgleichung angeboten (siehe
Kapitel A2.2).

Die Auswahl des numerischen Verfahrens ist daher Teil der Dateneingabe bei der Trans-
portmodellierung. Dabei héngt es u.a. von der Fragestellung des Modells und von den
hydrochemischen Randbedingungen ab,

welche der Verfahren geeignet sind J
(siehe Kapitel A2.2). Priifhinweis

Far . das geyvahlte Verfahren sind an.- v Wurde die Wahl des Diskretisierungsverfahrens
schlieBend die Steuerparameter zur Glei- begrindet?

chungslésung einzugeben. Fur deren
Auswahl gibt es keine generelle Regel,
denn man kann hier mit unterschiedlichen
Parameterkombinationen zum selben Ergebnis gelangen. Wichtig ist, dass auf die Einhal-
tung der Massenbilanz fir das Modellgebiet geachtet wird.

v' Wurde die Massenbilanz tberpriift?

Falls ein Gitterverfahren zur Transportsimulation eingesetzt wird, muss dem Modell noch die
raumliche Gewichtung der Advektionsterme vorgegeben werden (Gewichtungsverfahren,
siehe Kapitel A2.2.1). Da diese Gewichtung das Ergebnis merklich beeinflussen kann, sollte
die Auswahl immer kurz erlautert werden. Aullerdem ist bei Gitterverfahren auf die Einhal-
tung der numerischen Kriterien (siehe Peclet- und der Courant-Zahl in Kapitel A2.2.2) zu
achten. Andernfalls besteht die Gefahr, dass das Ergebnis durch numerische Dispersion
oder Oszillation verfalscht wird. Detaillierte Angaben und Prifhinweise zu numerischen
Lésungsverfahren sind in Kapitel A2.2 zu finden.
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4.3 Festlegung der Rand- und Anfangsbedingungen
4.3.1 Simulation der Schadstoffquelle

Der Nachbildung des Schadstoffeintrags kommt eine zentrale Rolle bei der Erstellung des
Transportmodells zu. Allerdings ist in den allermeisten Anwendungsféallen weder die Schad-
stoffmasse im Untergrund noch die Kinetik des Schadstoffiibergangs in das Grundwasser
bekannt. Diese Gré3en mussen daher abgeschatzt und im Rahmen der Modellkalibrierung
angepasst werden (s.u.).

Typisch fir Fragestellungen aus dem Altlastenbereich ist ein Schadstoffeintrag an einem
oder an mehreren eng umgrenzten Orten. Der Eintrag wird daher oft vereinfachend als
punktférmig betrachtet. In industriell stark genutzten Gebieten kann es bei einer Vielzahl von
Einzeleintrdgen jedoch vorkommen, dass der Schadstoffeintrag flachenhaften Charakter
annimmt.

Die meisten Transportmodelle sind auf die geséattigte Zone beschrankt. Dies hat zur Folge,
dass der Schadstoffeintrag in der ungesattigten Zone nur indirekt berlcksichtigt werden
kann.

Bei fast allen Transportmodellen sind die folgenden Méglichkeiten zur Implementierung eines
Schadstoffeintrags ins Grundwasser vorgesehen:

¢ Annahme einer oder mehrerer Zellen mit Festkonzentration (siehe Kapitel A2.1.6):
Hierbei wird ein zeitlich konstanter Schadstoffeintrag simuliert. Die Festkonzentrations-
zelle reprasentiert den Ort des Ubergangs von Schadstoff aus dem Boden ins Grund-
wasser. Zu beachten ist, dass sich die Schadstofffracht im Grundwasser (= Produkt aus
Konzentration und Abfluss) in Abh&ngigkeit von der Grundwasserstrémung andert. Wenn
beispielsweise im Abstrom eines Schadstoffeintrags ein Brunnen in Betrieb genommen
wird, erhéht sich die Schadstofffracht im Vergleich zur natirlichen Strémung, da die
Grundwasserstromung durch den Brunnenbetrieb erhdéht wird und die Konzentration
gleich bleibt.

e Vorgabe eines Schadstoffeintrags (Masse pro Zeit, englisch: ,,mass loading rate*):
Mit dieser Randbedingung wird ein Schadstoffeintrag mit konstanter Fracht simuliert. Die
Schadstoffkonzentration im Grundwasser ergibt sich aus der Eintragsrate und der
Stromungsgeschwindigkeit. Im Gegensatz zur Festkonzentrationsbedingung andert sich
die Fracht bei Variation der Strémung nicht. Daher wirde sich bei Inbetriebnahme eines
Sanierungsbrunnens wie im obigen Beispiel die Schadstoffkonzentration verringern, da
die Fracht eine Randbedingung darstellt und konstant bleibt.

e Eintrag liber die Grundwasserneubildung: Dem aus der Grundwasserneubildung
zuflieRenden Sickerwasser wird die Konzentration des Schadstoffs zugeordnet. Liegt die
Quelle in der ungeséttigten Zone, und der Schadstoffeintrag erfolgt ausschliellich tGber
das Sickerwasser, kann dieser Ansatz genutzt werden. In vielen Fallen erfolgt der
Schadstoffeintrag jedoch nur untergeordnet Gber das Sickerwasser, sondern vielmehr
Uber den direkten Kontakt zwischen schadstoffbelastetem Boden und Grundwasser. Die
Nachbildung des gesamten Schadstoffeintrags im Modell kann dann nicht ausschlie3lich
Uber das Sickerwasser erfolgen, sondern es werden zuséatzliche Quellterme erforderlich
(s.0.).

Ein Schadstoffherd in einer Modellzelle kann ndherungsweise auch dadurch simuliert
werden, dass dieser Zelle ein sehr groRer Adsorptionskoeffizient und eine entsprechende
Schadstoffanfangskonzentration zugeordnet wird. Dieser Ansatz dhnelt einer Festkonzentra-
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tionsrandbedingung, allerdings mit allmahlich abnehmender Schadstoffkonzentration. Der
zeitliche Rickgang der Schadstoffkonzentration ist dabei vor allem vom Adsorptions-
koeffizienten abhangig.

Multispeziesmodelle, d.h. Modelle, die ein ganzes System miteinander wechselwirkender
Spezies berlicksichtigen (s. Kap. A 1.2.5.1), bieten die Mdglichkeit, direkt den Schadstoff an
der Bodenmatrix bzw. in einer immobilen nicht wéassrigen Phase und den Schadstoff-
Ubergang ins Grundwasser zu simulieren. Der Multispeziesansatz ist sehr flexibel und
erlaubt verschiedene Optionen hinsichtlich der Schadstofffracht im Grundwasser und der
zeitlichen Entwicklung der Schadstoffquelle.

zur Simulation des Schadstoffeintrags

Unabhéngig von der gewahlten Methode J
besteht grundsatzlich das Problem, dass Prifhinweise

d?" Sc_hadStOff_VO"rat im untergrund (_)ﬁ v Ist die Methode zur Implementierung der
nicht einmal néherungsweise bekannt ist Schadstoffquellen dokumentiert?
und dass daher Aussagen zur langfristi- v Sind Anzahl und Quelistérke der Schadstoff-

gen Entwicklung des Schadstoffeintrags herde im Modell angegeben?
sehr unsicher sind.

4.3.2 Weitere Randbedingungen

Zuséatzlich zur Festlegung des Schadstoffeintrags sind noch weitere Angaben zum Verhalten
des Schadstoffs am Rand des Modellgebiets erforderlich bzw. mdéglich.

Zunachst muss fir jede Zelle, in der im Stromungsmodell ein Wasserzufluss von aul3en
vorgegeben ist, auch die Konzentration des Schadstoffs in diesem Wasser vorgegeben
werden. Zuflisse im Strémungsmodell sind u.a. die Grundwasserneubildung aus Nieder-
schlag oder die Infiltration aus Oberflachengewassern (siehe Kapitel 3.5).

In vielen Modellen wird fir diese Zuflisse

standardmaRig eine Konzentration von

Null angenommen. Dies kann fur die J

Betrachtung des Schadstofftransports Prifhinweis

haufig richtig sein; falls aber auch die

Zuflusse schadstoffbelastet sind, missen v Sind Aussagen zur Wahl der Konzentrations-
die entsprechenden Konzentrationen ;?Zggses;gggﬁgg:goff::gssra”dem elg Sl
vorgegeben werden. Andernfalls berech-

net das Modell falschlicherweise eine

Schadstoffverdinnung.

An Abflussrandern des Strémungsmodells sind meist keine gesonderten Angaben im
Transportmodell erforderlich. Hier werden in der Regel modellintern festgelegte
Randbedingungen angenommen (z.B. Transmissionsrandbedingung, siehe Kapitel A2.2.7).

4.3.3 Anfangsbedingungen

Wie bereits in Kapitel 3.13 erwahnt, wird die Stoffiransportsimulation immer instationér, d.h.
zeitabhadngig, sein, so dass ein Ergebnis auch von der gewéhlten Anfangsverteilung des
betrachteten Stoffs abhangt.
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Dies bedeutet, dass die Konzentrationen fiir alle Modellspezies Uberall im Modellgebiet zu
Beginn der Transportberechnungen vorgegeben werden missen. Das Festlegen einer
sinnvollen Anfangsverteilung ist daher ein entscheidender Schritt der Modellierung. Hier sind
unterschiedliche Strategien mdglich, die im Einzelnen im Kapitel zur Kalibrierung des
Transportmodells (siehe Kapitel 4.5) ndher beschrieben werden.

4.4 Transportparameter

Das Transportmodell baut immer auf einem Strémungsmodell auf. Insofern sind natirlich
auch alle Parameter des Strémungsmodells fur die Stofftransportmodellierung relevant
(beispielsweise beeinflusst die Verteilung

der hydraulischen Durchlassigkeiten die

Ausbreitungsrichtung einer Schadstoff- Priifhinweise

fahne). Im Folgenden werden jedoch nur

diejenigen Parameter diskutiert, die aus-

schlieBlich fir das Standardtransport- v' Wird der Einfluss der Transportparameter auf
modell relevant sind. Diese sind die effek- das Ergebnis diskutiert?

tive Porositét, die Dispersivitdten, Retar- v Sind die im Modell verwendete Werte
dierungsfaktoren und die Parameter zur plausibel?

Charakterisierung des Abbau- bzw. Reak-
tionsverhaltens.

4.4.1 Effektive Porositat

Die effektive Porositét (haufig als n, abgekurzt und oft in % des Gesamtvolumens ange-
geben) verknlpft die Filtergeschwindigkeiten, die im Rahmen der Strémungsmodellierung
ermittelt wurden, mit den im Transportmodell benétigten Abstandsgeschwindigkeiten (siehe
Kapitel A1.2.1). Der Begriff effektive Porositédt bedeutet, dass damit derjenige Teil der
Gesamtporositdt des Untergrunds gemeint ist, der effektiv am Stromungsgeschehen und
damit am Stofftransport beteiligt ist. Die effektive Porositat wird deshalb auch transportwirk-
same Porositdt genannt. Sie kann, muss aber nicht identisch sein mit der speicherwirksamen
Porositat, d.h. desjenigen Anteils am Porenraum, der bei einer Grundwasserabsenkung
entwéassert werden kann und der im Rahmen von Pumpversuchsauswertungen bestimmt
werden kann. Die Begriffe der effektiven Porositdt und der speicherwirksamen Porositét sind
formal streng auseinanderzuhalten, da beide Parameter von ihrer Natur her grundséatzlich
verschiedene Eigenschaften beschreiben. Dennoch wird, wenn keine anderen Daten
vorhanden sind, die speicherwirksame Porositdt haufig zur Abschatzung der transportwirk-
samen bzw. effektiven Porositdt herangezogen.

Die effektive Porositét spielt insbesondere in instationédren Situationen eine grof3e Rolle, welil
sie den Zeitmalstab der Ausbreitung steuert. Ein hoher Wert von », flhrt zu relativ lang-
samen Ausbreitungsgeschwindigkeiten, ein kleinerer Wert entsprechend zu héheren Ge-
schwindigkeiten. Die effektive Porositadt wird immer ein sensitiver Parameter sein, wenn eine
oder mehrere der folgenden Bedingungen erfiillt sind:

o Die Schadstofffahne breitet sich aktuell aus bzw. die Ausbreitung ist durch
historische Konzentrationsmessungen dokumentiert und soll nachgebildet
werden.

o Die Schadstofffahne wird aktuell kleiner, z.B. infolge hydraulischer Sanierungs-
malnahmen.

o Der Schadstoffeintrag ist zeitlich stark variabel.
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Bei der modellhaften Nachbildung nahezu stationdrer Fahnen, wie sie sich beispielsweise im
Abstrom von seit Jahrzehnten aktiven Schadensherden ausbilden kénnen, ist der Wert von
n, meist nur von untergeordneter Bedeutung.

Die Bestimmung der effektiven Porositdt ist gerade bei groRrdumigeren Modellanwen-
dungen, wie sie bei der Altlastenbearbeitung auftreten kénnen, nicht einfach. Wahrend fir
Modellgebiete im Meter- oder Zehnermeterbereich die Méglichkeit besteht, die effektive
Porositét direkt mit Hilfe eines Tracerexperiments zu bestimmen, ist diese Vorgehensweise
bei grofierer Modellausdehnung nicht praktikabel. Die effektive Porositét ist aulierdem eine
skalierende Grée, d.h. ihr Wert ist auch abh&ngig von der GréRe des betrachteten Gebiets.
Daher ist es in der Regel auch nicht sinnvoll, einen Wert, der mithilfe eines kleinrdumigen
Tracerexperiments bestimmt wurde, fiir ein grol3raumiges Modell zu verwenden.

Fur groflere Modellgebiete gibt es zwei Mdéglichkeiten zur Festlegung der effektiven Poro-
sitdt. Einmal ist es grundsétzlich denkbar, eine im Modellgebiet befindliche Schadstofffahne
heranzuziehen. Dies setzt jedoch voraus, dass die Ausbreitung der Fahne Uber mehrere
Jahre hinweg dokumentiert wurde. AuRerdem missen, je nach betrachtetem Wasserinhalts-
stoff, Retardierungsprozesse berlcksichtigt werden (siehe Kapitel A1.2.4.2). n, kann dann
entweder unmittelbar (Geschwindigkeit = Ausbreitungsstrecke pro Zeit) oder im Zuge der
Modellkalibrierung quantifiziert werden.

Die zweite Mdglichkeit besteht darin, anthropogene Spurenstoffe zur Bestimmung von n,
heranzuziehen. Die Idee hierbei ist, die Ausbreitung eines weit verbreiteten, chemisch
weitgehend inerten Wasserinhaltsstoffs mit bekannter Eintragsgeschichte (z.B. Tritium?,
FCKW?, SF¢*) im Modell nachzubilden. Dazu muss das Modellgebiet jedoch so groR sein,
dass mdglichst alle Zuflisse in das Modellgebiet Uber die Grundwasserneubildung aus
Niederschlag erfolgen und nicht Uber Randzufliisse, denn die Spurenstoffkonzentrationen
sind nur fUr das Niederschlagswasser bekannt. Fur Tritium ist zu beachten, dass hier altere
Werte vorhanden sein miussen (méglichst von vor 1995), da das Tritiumsignal mittlerweile
infolge radioaktiven Zerfalls nicht mehr signifikant ist. In jedem Fall bedeutet die Bestimmung
der effektiven Porositat mithilfe anthropogener Spurenstoffe einen erheblichen Mehraufwand,
weil sie eine vollstdndige zuséatzliche Transportmodellierung erfordert. Dies st
gegebenenfalls bei der Abschatzung des Gesamtaufwands der Modellrechnungen zu
beachten. Dieser Mehraufwand ist in aller Regel nur gerechtfertigt, wenn das Transport-
geschehen stark durch instationdre Prozesse gepragt ist (s.0.).

Falls keine verlasslichen Daten zur effektiven Porositédt vorliegen oder ermittelt werden
kénnen, kann die Auswirkung der daraus resultierenden Parameterunsicherheit durch
Sensitivitdtsanalyse gepriift werden, beispielsweise im Rahmen einer Szenarientechnik.

Werte fUr die effektive Porositét reichen

vom einstelligen Prozentbereich (z.B. bei

stark geklifteten oder pordsen Festge- vy .

steinsaquiferen) bis zu 25 % - 35 % bei Prifhinweise
unverfes’Flgten.sandlg-kle3|ge"n Aqu”fer en. v Ist dokumentiert, wie die effektive Porositét
Tendenziell wird der Wert fir n, mit der bestimmt wurde?

Modellgebietsgréle zunehmen, da der

transportwirksame Anteil des gesamten Porenraums mit zunehmender Aufenthaltszeit des

? Radioaktives Wasserstoffisotop, das im Zuge oberirdischer Atombombenversuche Anfang der 60er
Jahre in die Atmosphare freigesetzt wurde.

® Fluorchlorkohlenwasserstoffe: Treibgase und Kaltemittel, die sich seit den 40er Jahren in der
Atmosphére anreichern

* Schwefelhexafluorid: Isolations- und Schutzgas, dessen Gehalt in der Atmosphére seit Jahrzehnten
stetig ansteigt.
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Wasserinhaltsstoffs gréf3er wird. Typischerweise wird fir das gesamte Modellgebiet oder
zumindest fiir einzelne hydrogeologische Einheiten nur ein einheitlicher Wert angesetzt, da
Uber die raumliche Variabilitat von n, meist sehr wenig bekannt ist. Die effektive Porositéat
kann naturlich nicht gréRer werden als die Gesamtporositat des Untergrunds. Wenn bei einer
Modellanwendung effektive Porositédten von mehr als 35 % bestimmt wurden, ist das Hinweis
darauf, dass entweder die Filtergeschwindigkeiten zu hoch sind (Fehler im Strémungs-
modell) oder dass eine Retardierung nicht berticksichtigt wurde.

4.4.2 Dispersivitdten

Die Dispersivitdt hat die Dimension einer Lange (typischerweise in der Einheit Meter
angegeben) und ist ein Mal fir die Vermischung der Wasserinhaltsstoffe (siehe Kapitel
A1.2.3). Sie ist ein so genannter skalierender Parameter, d.h. ihnr Wert ist auch eine Funktion
der GroéRRe des Modellgebiets bzw. der Fahnenausdehnung. Viele Transportmodelle ver-
langen die Eingabe einer Léngsdispersivitdt und von Faktoren, die das Verhéltnis zwischen
Léngs- und Querdispersivitét festlegen. Modellintern werden daraus in Kombination mit den
Abstandsgeschwindigkeiten die Dispersionskoeffizienten berechnet.

In aller Regel sind keine unabhangigen Messungen fir die Dispersivitdten vorhanden. Selbst
wenn Markierungsversuche durchgefihrt werden, sind die daraus abgeleiteten
Dispersivitdten nur auf der Grollenskala des Markierungsexperiments glltig. Diese liegt
Ublicherweise im Zehnermeter-Bereich oder kleiner. Markierungsversuche auf grélRerer
Skala sind hingegen kaum praktikabel. Dies bedeutet, dass die Dispersivitdten fur das
gesamte Modellgebiet abgeschéatzt bzw. im Rahmen der Modellkalibrierung angepasst
werden missen.

Eine Obergrenze fir die Dispersivitét folgt aus dem Dispersionskonzept, das verlangt, dass
der Wert der Léngsdispersivitét deutlich kleiner als die Erstreckung des Modellgebiets sein
muss. Ein Wert fur die Dispersivitdt in der Grofienordnung des Modellgebiets ist daher
unrealistisch bzw. weist auf einen konzeptionellen Mangel hin.

Um die Unsicherheiten hinsichtlich der Wahl der Dispersivitdten zu verringern, kénnen
Szenarien mit unterschiedlichen Dispersivitdten berechnet werden, z.B. worst-case Betrach-
tungen. Dabei kommt es auf die betrachtete Zielgrofie an, was als worst-case zu betrachten
ist. Wenn das Zentrum der Schadstoffahne betrachtet wird, ergeben sich bei einer Annahme
kleinerer Dispersivitdten die geringsten Vermischungen und damit die gréRten Schadstoff-
konzentrationen. Ein kleiner Dispersivitdtswert wére hier daher der unglnstigste Fall.
Betrachtet man jedoch den Fahnenrand, kénnen hohe Querdispersivitdten und daraus
folgenden starke Quervermischungen zu relativ hohen Schadstoffkonzentrationen fihren.

Bei Verwendung eines gitterbasierten
Transportmodells (Finite-Differenzen-
Verfahren, Finite-Elemente-Verfahren) / o .
muss immer auch die numerische Dis- Priifhinweis

persion  bericksichtigt werden _(siehe v' Wurde bei Verwendung eines Gitterverfahren der

Kapitel A2-2_)- Sie. kan_n das ,Bere(?h_' Einfluss  numerischer  Dispersion oder von
nungsergebnis bei kleinen Dispersivi- Oszillationen abgeschétzt?

ta?en stark V_erfaISChe[]' Kommt der_ Ver- v' Wird der zu erwartende Einfluss der Dispersion
mischung eine Schllsselrolle bei der auf das Modellergebnis diskutiert?

Simulation zu und sind die Dispersivi-

taten klein, muss daher bei Gitterverfahren

eine sehr hohe raumliche Auflésung vorgenommen werden (Gitterweite héchstens doppelt
so grol3 wie die Dispersivitdt, siehe Kapitel A2.2.2). Besser noch ist es, ein
gitterunabhéngiges Verfahren wie das Charakteristiken-Verfahren oder die Random-Walk-
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Methode einzusetzen (siehe Kapitel A2.2.4), da diese sowohl die Laéngs- als auch die
Quervermischung unverfalscht nachbilden.

4.4.3 Retardierungsfaktoren

Bei Betrachtung eines einzelnen Wasserinhaltsstoffes kdnnen die Auswirkungen der
effektiven Porositét und der Retardierung haufig nicht eindeutig unterschieden werden. Beide
wirken auf die Ausbreitungsgeschwindigkeit des Wasserinhaltsstoffs: Die effektive Porositét
Uber die Abstandsgeschwindigkeit des Wassers, der Retardierungskoeffizient Uber die
relative Geschwindigkeit des Wasserinhaltsstoffes im Vergleich zur Wassergeschwindigkeit
(siehe Kapitel A1.2.4.2).

Zur Unterscheidung der beiden Effekte ist es sehr hilfreich, wenn mehrere Wasserin-
haltsstoffe mit unterschiedlichem Retardierungsverhalten betrachtet werden, z.B. Chlorid
(unretardiert) und der mdglicherweise retardierende Schadstoff oder mehrere Schadstoffe
mit unterschiedlichem Retardierungsverhalten (siehe Tabelle 6 in Kapitel A1.2.4.2).

Auch aus Retardierungsexperimenten mit Aquifermaterial kénnen Werte fir den
Retardierungsfaktor gewonnen werden. Wegen der generell heterogenen Verteilung, die flr
die retardierungsrelevanten Parameter zu erwarten ist, miissen hier jedoch immer mehrere
Proben untersucht werden, um ein reprasentatives Bild erhalten zu kénnen.

Wie die effektive Porositét ist auch der Retardierungsfaktor nur flir instationdre Situationen
sensitiv, beispielsweise bei Inbetriebnahme eines Sanierungsbrunnens oder bei einer sich
bewegenden Fahne. Bei der Retardierung ist immer auch zu beachten, dass der
Retardierungsfaktor nicht nur die Ausbreitungsgeschwindigkeit, sondern auch die
Schadstoffmasse im Modell beeinflusst. Ein stark retardierender Schadstoff bewegt sich
daher nicht nur relativ langsam, er verfugt auch tGber ein gro3es Schadstoffreservoir.

Einige Modelle verlangen direkt die Eingabe eines Retardierungsfaktors, andere verlangen
die Eingabe der Sorptionskoeffizienten und der Schuittdichte des Mediums (,bulk density“),
um daraus intern Retardierungsfaktoren zu ermitteln. Zur besseren Ubersicht sollten im
Modellbericht immer die Retardierungsfaktoren und ihre Herleitung aufgefihrt sein.

Die meisten Transportmodelle bieten auch

nichtlineare Sorptionsmodelle (siehe Ka- J
pitel A1.2.4.2). Da Uber die Sorptions- Ty T

parameter im FeldmafRstab jedoch haufig

nur sehr wenig bekannt ist, ist das ein- v Ist dokumentiert, ob eine Retardierung des
fache lineare Sorptionsmodell in vielen Stofftransports berticksichtigt wurde und falls
Fallen ausreichend, und der Einsatz Ja, wie die Parameter festgelegt wurden?
nichtlinearer Modelle muss gut begrindet

sein.

4.4.4 Abbau- bzw. Reaktionsparameter

Die Beriicksichtigung eines Stoffabbaus oder einer Umwandlung ist immer dann sinnvaoll,
wenn entweder experimentelle Daten auf einen Schadstoffabbau hinweisen, oder wenn
Abbauprodukte im Aquifer festgestellt werden, oder wenn sich im Rahmen der
Modellkalibrierung zeigt, dass das Modell die Schadstoffkonzentration mit zunehmendem
Abstand vom Schadstoffherd Uberschéatzt, d.h. wenn die berechneten Konzentrationen mit
zunehmender FlieRstrecke systematisch héher werden als die Messwerte.
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Ein Abbauterm erster Ordnung (siehe Kapitel A1.2.4.1) dirfte in allen Transportmodellen
implementiert sein. Verlangt wird in der Regel der Abbaukoeffizient, der die Dimension 1/Zeit
aufweist. Dieser Wert kann aus experimentellen Untersuchungen gewonnen werden, wobei
zu beachten ist, dass sich im Aquifer infolge langer Aufenthaltszeiten auch Abbauprozesse
bemerkbar machen kénnen, die in vergleichsweise kurzzeitigen Laborexperimenten noch
nicht feststellbar sind.

Einige Modelle bieten die Méglichkeit, weitere Abbauterme zu verwenden. Ein Beispiel ist die
sog. Michaelis-Menten-Kinetik. Fir kleine Schadstoffkonzentrationen entspricht die Ab-
baurate aus dieser Kinetik derjenigen eines Abbaumodells erster Ordnung. Fur steigende
Konzentrationen reduziert sich im Michaelis-Menten-Modell die Abbaurate, d.h. sie steigt
nicht mehr proportional zur Schadstoffkonzentration, sondern strebt einem Grenzwert
(maximale Abbaurate) entgegen. Mit diesem Ansatz kann verhindert werden, dass der
Schadstoffabbau fiir hohe Schadstoffkonzentrationen Uberschéatzt wird. Weitergehende
Hinweise zur Wahl geeigneter Abbaukinetiken kdnnen SCHAFER, D. ET AL (2007) entnommen
werden.

Da die Ermittlung der Abbauparameter im Feld sehr aufwandig sein kann, kénnen sie auch
aus der Literatur Ubernommen werden (siehe Kapitel A1.2.4.1). Dabei ist aber darauf zu
achten, dass die hydrochemischen Bedingungen im Aquifer mit denen Ubereinstimmen, die
fur die entsprechend ausgewahlten Koeffizienten in der Literatur beschrieben wurden (z.B.
aerob oder anaerob oder ggf. Art des Prozesses). Die Ubernahme von Literaturdaten kann
insbesondere flir Szenarienberechnungen sinnvoll sein, z.B. zum Vergleich einer Situation
ohne Abbau mit einer Situation mit typischerweise zu erwartendem Abbau.

In den meisten Anwendungsféllen werden die Abbauparameter jedoch nicht von vornherein
festgelegt, sondern im Rahmen der Modellkalibrierung angepasst. Die zentrale Schwierigkeit
bei dieser Anpassung besteht darin, die Auswirkung von Verdinnung bzw. Umstrémung von
denen moglicher Abbauprozesse zu unterscheiden. Deshalb ist es erforderlich, klar zu
dokumentieren, aus welchen Griinden die Simulation mit Abbau plausibler ist als eine ohne
Abbau.

Die Verwendung eines Abbauterms erster
Ordnung in einem Einzelspezies-Modell

kann eine akzeptable Naherung zur
Simulation des Schadstoffabbaus sein, Priifhinweise

wenn alle anderen flr den Abbau erfor-

derlichen Reaktionspartner (z.B. Oxida- v’ Ist dokumentiert, ob Reaktionsprozesse be-
tionsmittel) Uberall in ausreichender Kon- riicksichtigt wurden und falls ja, wie die Para-
zentration vorhanden sind, so dass die meter festgelegt wurde?

Abbaurate nur noch von der Konzent- v Falls keine Reaktionsprozesse simuliert
ration des Schadstoffs selbst abhingt. werden: Ist sichergestellt, dass die Schad-
Eine bessere Unterscheidung zwischen stoffverfrachtung nicht erheblich (iberschétzt

. . wird oder dass keine relevanten Abbaupro-
hydrochemischen und hydraulischen dukte zu erwarten sind? P

Prozessen erlauben Multispeziesmodelle
(siehe Kapitel A1.2.5). Allerdings wird
dann der Aufwand bei der Datenerhebung und bei der Modellkalibrierung wesentlich héher.

Grundsétzlich denkbar wére es auch, einen mdglichen Abbau im Modell véllig zu ignorieren,
um damit zur unginstigsten Abschatzung des Schadstofftransports zu kommen (worst-case).
Diese Vorgehensweise ist jedoch haufig nicht zu empfehlen, weil damit das Gefahrenpo-
tenzial leicht abbaubarer Schadstoffe (z.B. viele Mineralélkohlenwasserstoffe) drastisch
Uberschatzt werden kann, und weil damit auerdem nicht beachtet wird, dass es
Abbauprozesse gibt, bei denen das Abbau- bzw. Umsetzungsprodukt selbst einen Schad-
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stoff darstellt, der relativ hohe Konzentrationen erreichen kann und damit méglicherweise
problematischer wird als das Ausgangsprodukt, wie z.B. bei der Umwandlung von Tetra-
chlorethen (PER) unter reduzierenden Bedingungen tber Zwischenprodukte zu Vinylchlorid.

4.5 Kalibrierung des Transportmodells

Ziel der Transportkalibrierung ist es, die Modellparameter innerhalb plausibler Grenzen so zu
variieren, bis die in den Messstellen beobachteten Stoffkonzentrationen oder Konzentra-
tionsverlaufe im Modell nachgebildet werden kénnen. Dies ist ganz analog zur Vorgehens-
weise bei der Stromungsmodellierung, bei der es um die Nachbildung gemessener Wasser-
stande oder Zeitreihen der Wasserstande geht.

Variiert werden kénnen dabei zunachst die Rand- und Anfangsbedingungen des Stofftrans-
ports und die Transportparameter (s.o.). Es kann jedoch auch vorkommen, dass sich bei der
Transportkalibrierung die Notwendigkeit zur Uberarbeitung des Strdomungsmodells ergibt.

4.5.1 Anpassung der Anfangsbedingungen

Falls im Modellgebiet eine ausreichende Zahl von Messstellen vorhanden ist, wére es
grundsatzlich denkbar, die Anfangsverteilung des Schadstoffs im Modellgebiet auf der Basis
einer oder mehrerer Stichtagsmessungen zu interpolieren bzw. zu extrapolieren und die
Transportberechnungen am entsprechenden Stichtag beginnen zu lassen.

Bei Verwendung einer interpolierten Konzentrationsverteilung als Startbedingung muss
jedoch berticksichtigt werden, dass diese Verteilung zunachst nicht exakt zu den im Modell
angenommenen Randbedingungen (beispielsweise hinsichtlich der Schadstofffreisetzung)
passen wird. Es kommt daher zu einer sog. numerischen Einschwingphase, in der die
modellinterne Anpassung zwischen Vorgabewerten und Randbedingungen stattfindet. Die
berechneten Konzentrationen koénnen in diesem Zeitraum durch numerische Effekte
verfalscht sein. Denkbar ist beispielsweise, dass die aus der Interpolation resultierenden
Bereiche mit den héchsten Schadstoffkonzentrationen nicht mit den im Modell ange-
nommenen Positionen der Schadstoffherde zusammenfallen.

Alternativ _dazu kann der Beginn der
Simulationsrechnungen soweit in die Ver-

gangenheit zuruckverlegt werden, dass Priifhi :
von einem noch unbelasteten Aquifer als rurinwerse

Startbedingungen ausgegangen werden v Ist dokumentiert, wie die Anfangsverteilung

kanr? (ab in_itio Rechnung) _Oder dass der  Schadstoffkonzentrationen  ermittelt
zumindest die zuvor beschriebene nu- wurde?
mensc_he Em_schwmgphasg Zu_ Begm_n v' Sind die Anfangsbedingungen so gewdhlt,
deS IntereSSIGI'enden SImU|at|0nSZGIt- dass die Ergebnisse des Transportmode”s
raums abgeschlossen ist. Die Festlegung nicht durch numerische Effekte verfalscht
der Anfangsverteilung fur den eigentlich werden?

betrachteten Simulationszeitraum erfolgt

damit in einer vorlaufenden Modellrechnung und gehdért zur Modellkalibrierung, denn Ziel
dieser Vorberechnungen ist es ja, die gewlinschte Konzentrationsverteilung zu Beginn des
anschlieflenden Simulationszeitraums nachzubilden.

Der Nachteil dieser letzteren Vorgehensweise ist, dass der gesamte Simulationszeitraum
einschlielllich der Vorberechnungen sehr lang werden kann (mehrere Jahrzehnte sind
mdglich), und dass fur diesen Zeitraum auch Informationen zur Grundwasserstrémung
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ermittelt werden muissen (beispielsweise zum langjéhrigen Betrieb von Wasserfassungen).
Eine Berechnung der Startkonzentrationen durch eine vorgeschaltete Simulation wie zuvor
dargestellt ist jedoch der direkten Verwendung einer interpolierten Stichtagsmessung
grundsatzlich vorzuziehen, auch wenn dadurch der Aufwand zur Datenerhebung und der
Rechenaufwand erhéht werden.

4.5.2 Anpassung der Transportparameter

Durch die Variation der effektiven Porositét und des Retardierungskoeffizienten lasst sich die
Ausbreitungsgeschwindigkeit eines Schadstoffs steuern. Selbstverstandlich missen die
Werte innerhalb plausibler Grenzen gewahlt werden. So ware eine effektive Porositét von
mehr als 35 % oder eine starke Retardierung fur eine polare Verbindung wie Vinylchlorid
kein akzeptables Ergebnis einer Modellkalibrierung. Da beide Parameter auf zeitliche Effekte
der Stoffausbreitung wirken, kénnen sie auch nur bei Vorliegen von Konzentrationszeitreihen
und unter deutlich instationdren Bedingungen (Ausbreitung oder Schrumpfen einer Fahne)
angepasst werden.

Die Veranderung der Dispersivitéten / Priifhinweise
erlaubt, die Verdinnung des Schadstoffs

zu steuern. Bei mehr oder weniger statio- v Sind die im Rahmen der Modellkalibrierung
naren Fahnen |St es dann vor a”em d|e ermittelten Parameterp[ausibe[?
Querdispersivitat, die als sensitiver Para-
meter wirkt (siehe Kapitel A1.2.3).

v’ Wird diskutiert, welche Transportparameter
sensitiv sind und welche nicht?

Die Berucksichtigung eines Schadstoff-
abbaus oder -umbaus und die Anpassung der entsprechenden Parameter werden im Kapitel
Uber die Reaktionsparameter (siehe Kapitel 4.4.4) diskutiert.

4.5.3 Riickkopplung mit dem Strémungsmodell

Die bisher vorgestellten MalBnahmen zur Kalibrierung des Transportmodells betreffen
ausschliellich die Transportberechnungen, d.h. das Strémungsmodell bleibt unverandert. Es
kann jedoch erforderlich werden, im Zuge der Kalibrierung des Transportmodells auch das
Stromungsmodell anzupassen.

Eine solche Situation kann sich ergeben, wenn beispielsweise die beobachtete Aus-
breitungsgeschwindigkeit des Schadstoffs bei Annahme plausibler Porositdten und
Retardierungsfaktoren nicht mehr nachgebildet werden kann. Dann kénnte es auch sein,
dass die hydraulische Durchléssigkeit nicht korrekt abgeschatzt war und dass deshalb
bereits die Filtergeschwindigkeiten aus dem Stromungsmodell nicht korrekt sind.

Eine weitere typische Situation, die den

Ruckgriff auf das Stromungsmodell

erfordert, entsteht bei der Transport- J

modellierung, wenn die simulierte Aus- Priithinweise

breitungsrichtung nicht mit der beobach-

teten Ubereinstimmt. Die Ausbreitungs- v Ist gewéhrleistet, dass sich bei einer Anpas-

richtung kann im Transportmodell allein sung des Strémungsmodells im Rahmen der
. —_ Transportkalibrierung die Ergebnisse des Stro-

_gar nicht angep"asst werden, d.h. hler._ISt mungsmodells nicht verschlechtern?

immer das Strébmungsmodell zu veran-

dern, z.B. durch Anpassung der raumlichen

Verteilung der hydraulischen Durchlassigkeiten oder der Zu- und Abflisse.
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Die Kalibrierung des Transportmodells unter Ruckgriff auf das Strdomungsmodell ist relativ
aufwandig, denn es muss gewabhrleistet sein, dass bei einer Verdnderung des Strémungs-
modells nicht nur das Ergebnis der Transportmodellierung verbessert wird, sondern dass
auch das Ergebnis der Strémungsmodellierung (d.h. die Nachbildung der beobachteten
Piezometerhéhen) nicht wesentlich schlechter wird.

4.5.4 Qualitatskriterien der Transportkalibrierung

Bei der Strémungskalibrierung kann die Qualitédt des Ergebnisses grafisch anhand eines
Streudiagramms veranschaulicht werden bzw. es kann gezeigt werden, dass die Abwei-
chung zwischen gemessenen und berechneten Wasserstadnden minimiert wurde.

Diese Vorgehensweise kann nicht unverandert fir die Transportkalibrierung tGbernommen
werden. Dies liegt vor allem an der Natur der zugrundeliegenden Prozesse. Die Grund-
wasserstromung beschreibt letztlich eine Ausbreitung von Druck, die relativ gleichmafig in
alle Raumrichtungen erfolgt. Der dispersive Teil der Schadstoffausbreitung geschieht auch in
dieser Form, die in aller Regel domi-
nierende advektive Ausbreitung erfolgt
jedoch nicht gleichmaRig, sondern sie ist J o ;
immer raumlich gerichtet. Daher gibt es Prifhinweise
im typischen Fall der Abstromfahne eines
Schadstoffherds oder einer Altlast immer
relativ viele Messstellen, in denen kein
oder sehr wenig Schadstoff gemessen v' Werden mdégliche Unstimmigkeiten zwischen

. - gemessenen und berechneten Konzentra-
wird, weil sie au[&erhe_llb oder am Raljd tionen offen gelegt und diskutiert?
der Fahne liegen. Die Messstellen im
zentralen Bereich der Fahne kdénnen
dagegen extrem hoch belastet sein. Die Spanne zwischen den Messwerten ist beim Stoff-
transport daher sehr viel gréRer als bei der Grundwasserstrémung und die Messwerte sind
auch meist viel ungleichmaRiger verteilt. Ein Streudiagramm bzw. eine formale Berechnung
der mittleren Abweichung, wie sie bei der Stromungskalibrierung Anwendung finden (siehe
Kapitel 3.9), sind daher bei der Transportkalibrierung haufig nicht sehr aussagekréaftig.

v' Ist die Bewertung der Transportkalibrierung
nachvollziehbar?

Stattdessen muss mehr Dokumentationsaufwand in die kritische Erlduterung und Diskussion
der Ergebnisse investiert werden. So kann es fir die Modellkalibrierung schon ausreichend
sein, wenn zumindest der Trend der Schadstoffausbreitung oder charakteristische Eigen-
schaften richtig erfasst wurden. Dies kann beispielsweise durch den grafischen Vergleich
zwischen der aus Messwerten interpolierten und der berechneten Schadstofffahne doku-
mentiert werden.

Eine besondere Bedeutung bei der Kalibrierung kommt aktiven Férderbrunnen zu, da diese
eine gewisse raumliche Mittelung der Schadstoffverteilung leisten. Daher sind die dort
gemessenen Konzentrationen aussagekraftiger als Konzentrationsmessungen in passiven
Messstellen, die sehr viel starker von lokalen Zufélligkeiten beeinflusst sind. Dies ist anders
als im Fall der Strémungskalibrierung, bei der Wasserstdnde aus aktiven Brunnen u.a.
wegen Brunneneffekten fiir die Modellkalibrierung haufig nur bedingt verwendet werden
kénnen (siehe Kapitel 3.9).

Hilfreich fUr die Kalibrierung des Transportmodells kénnen auch gemessene Konzentrations-
ganglinien an Messstellen sein, wenn sich an diesen Messstellen die hydraulische Situation,
z.B. aufgrund eines beginnenden Sanierungsbetriebs, deutlich dndert.
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4.5.5 Modellvalidierung

Als Validierung eines Modells wird haufig bezeichnet, wenn es gelingt, mit dem flr einen
bestimmten Stichtag oder fiir einen ausgewahlten Zeitraum kalibrierten Modell auch die
gemessenen Konzentrationen aus einem anderen Zeitraum oder fir verdnderte
Randbedingungen nachzubilden. Zeitlich variable EingangsgréfRen wie Grundwasserneu-
bildung, Randzufliisse oder Schadstoffeintrage werden dabei entsprechend angepasst.

Eine weitere Moglichkeit der Modellvalidierung besteht darin, Abbauraten oder Sorptions-
koeffizienten zunachst anhand der beobachteten Konzentrationsverteilung anzupassen und
danach die daraus ermittelten Parameterwerte mit solchen aus unabhangigen Feld- oder
Laboruntersuchungen zu vergleichen.

Gelingt die Nachbildung fir den neuen Zeitraum nicht oder weichen die im Modell ermittelten
Werte von denen der unabh&dngigen Messungen deutlich ab, wird eine Uberprifung und
Anpassung der Modellparameter erforderlich. Die Modellvalidierung ist damit letztlich eine
Fortfuhrung der Modellkalibrierung.

In der praktischen Anwendung kénnen Transportmodelle nur selten validiert werden, da
meist keine ausreichenden Messdaten dokumentiert sind, um neben der Kalibrierung eine
unabhangige Validierung vornehmen zu kdénnen.

4.6 Anwendung des Transportmodells
4.6.1 Darstellung des Ist-Zustands

Das kalibrierte Transportmodell gibt zunachst Auskunft Gber die Schadstoffmassen und
deren raumlich-zeitliche Veranderung fir den gesamten Modellraum oder fir ausgewahlte
Teilbereiche. Die Schadstofffracht als Kombination von Konzentration und Abfluss erlaubt
eine genauere Beurteilung der Schadstoffsituation als die Betrachtung der Konzentration
allein. Es ist beispielsweise méglich, dass in einem Teilbereich des Aquifers zwar hohe
Schadstoffkonzentrationen festgestellt werden, dass dort aber der Wasserumsatz so gering
ist, dass die in diesem Bereich auftretende Schadstofffracht wiederum gering ist.

Eine weitere unmittelbare Anwendung
des Transportmodells kann darin be- J
stehen, Schadstofffahnen im Modellraum vy .

. Priifhinweise
potenziellen Verursachern zuzuordnen
_(der_m jede SChadSFo_ﬂ:fahne im Modell ha? V' Ist die Aufgabenstellung hinsichtlich der Nach-
ja einen genau definierten Ursprung). Bei bildung des Ist-Zustands klar definiert?
mehreren Schadensherden kann im
Modell deren jeweilige relative Bedeutung
fur die im Abstrom gemessenen Schad-
stoffkonzentrationen ermittelt werden. Das
Transportmodell kann hier einen sehr wichtigen Beitrag zur Unterstitzung der weiteren
Erkundung des Modellgebiets leisten.

v' Konnten die erwarteten Ergebnisse erbracht
werden?

Um Missverstandnisse zwischen Auftraggeber und Modellierer zu vermeiden, ist es wichtig,
die Aufgabenstellung fiir das Transportmodell bereits im Vorfeld klar zu definieren, d.h. es
muss deutlich werden, zu welchen Aspekien des Schadstofftransports im Rahmen der
Darstellung des Ist-Zustands Aussagen erwartet werden (siehe Kapitel 4.1).
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4.6.2 Prognoseberechnungen

Die Vorhersage von Absolutwerten der Schadstoffkonzentrationen mit dem Transportmodell
fur einen bestimmten Zeitpunkt in der Zukunft ist sehr unsicher. Einmal liegt das an der meist
sehr begrenzten Kenntnis des Untergrunds hinsichtlich der Strémungs- und Transportpa-
rameter, zum anderen aber auch an der Unkenntnis der zukilnftigen hydraulisch-hydrolo-
gischen Situation (z.B. Entwicklung der Grundwasserneubildung und der Grundwasser-
férderung im Modellraum).

Die Starken der Stofftransportmodellierung liegen vielmehr in der Prognose relativer Ent-
wicklungen, d.h. wie veréndert sich die Schadstoffsituation in der Zukunft bei Verdnderung
hydraulischer oder hydrochemischer Randbedingungen. Fur derartige Aussagen ist speziell
die Szenarientechnik geeignet.

Dabei wird meist ein so genannter Basislauf festgelegt, und danach werden die Ergebnisse
unterschiedlicher Szenarien mit dem Ergebnis des Basislaufs verglichen. Typische Sze-
narien sind unterschiedliche Betriebsweisen von Sanierungsbrunnen, Variation von
Abbauprozessen, Berlcksichtigung der Auswirkungen verschiedener Sicherungs- oder
Sanierungsvarianten, usw. Auch wenn im Rahmen der Szenarientechnik nicht auf die
Prognose von Absolutkonzentrationen gezielt wird, so ist sie dennoch ein sehr hilfreiches
Werkzeug, um Entscheidungsfindungen im Altlastenbereich zu unterstiitzen.

Eine sehr grof3e Unsicherheit besteht bei Prognoseberechnungen fast immer hinsichtlich des
mobilisierbaren Schadstoffvorrats im Untergrund. Mangels genauerer Kenntnisse wird in
vielen Modellen von einem praktisch

unbegrenzten Schadstoffvorrat ausge-
gangen (worst-case Annahme). Priifhinweise

Auch fir die Randbedingungen des

v' Sind die hydrochemischen und hydraulischen

Strémungsmodells missen bei der Prog- Randbedingungen fiir die Prognoseberech-
nose des Schadstofftransports Annahmen nungen dokumentiert?
getroffen werden, beispielsweise hinsicht- e e

Sanierungsbrunnen.
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5 Grundwasserregionen in NRW

Nordrhein-Westfalen kann grob in vier grél3ere Grundwasserregionen unterteilt werden:

- Niederrheinische Bucht

- Miunsterland und Noérdliches Ruhrgebiet

- Ostwestfalen

- Sidliches Ruhrgebiet, Bergisches Land, Sauerland, Siegerland und Eifel

Diese Grundwasserregionen kénnen gemaf Abbildung 9 (LINDER, B.; ELFERS, H.; SCHLIMM,
W.; SCHUSTER, H.; 2007) weiter untergliedert werden.

Rédume

|-_01:3_ | Niederungen im nord- und mitteld hen Lock
|ﬁ Nord- und mitteldeutsches Mittelpleistozan
Sandmansterland

Minsterlander Kreide-Becken

’Wi.. heinische Tieflandst

@ Nordwestdeutsches Bergland

m Mitteldeutscher Buntsandstein

Linksrheinische Trias

Rheinisches Schiefergebirge

a 25 50 km

01305| Nummer des Teilraums

Abbildung 9: Hydrogeologische Raumgliederung in NRW (LINDER, B.; ELFERS, H.; SCHLIMM,
W.; SCHUSTER, H.; 2007)
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Die nachfolgende Kurzbeschreibung der genannten Regionen erfolgt mit dem Ziel, eine erste
grobe Orientierungsmdglichkeit zu bieten, in welchen Bereichen der Aufbau von
numerischen Grundwassermodellen in der Altlastenbearbeitung sinnvoll sein kann und wo
eher nicht. Im konkreten Einzelfall sind Abweichungen vom Tenor der nachfolgenden
Einschatzung moglich.

Niederrheinische Bucht

Die Niederrheinische Bucht birgt mit ihren méachtigen tertidren und quartdren Locker-
sedimenten ein bedeutendes Porenaquifersystem, welches von herausragender wasser-
wirtschaftlicher Bedeutung ist. Charakteristisch sind seine ausgepragte Bruchtektonik und
die Ausbildung von zahlreichen Grundwasserstockwerken. Im Suden der Niederrheinischen
Bucht wird die Grundwassersituation mafRgeblich durch den Braunkohlentagebau geprégt.

Grundwassermodelle kénnen im gesamten Bereich der Niederrheinischen Bucht aufgebaut
werden. Aufgrund der groflen Machtigkeit der grundwasserfilhrenden Schichten insgesamt
muss beim Aufbau von Modellen ein besonderes Augenmerk auf die Interaktion mit tieferen
Grundwasserstockwerken gerichtet werden. Aufgrund des in weiten Bereichen ausgepragten
Flachlandcharakters mit einem vergleichsweise weitstédndigen Vorflutsystem ist die Definition
von naturlichen Modellrdndern nicht immer einfach.

Muinsterland und Noérdliches Ruhrgebiet

Im Minsterland und Nérdlichem Ruhrgebiet dominieren in der Flache praquartare Locker-
und Festgesteine der Kreide und des Karbons mit 6rtlich sehr unterschiedlich ausgepragter
Grundwasserfihrung.

Eine quartdre Bedeckung ist im Muansterland und nérdlichem Ruhrgebiet weitflachig vor-
handen. Aufgrund der Nahe zu den quartdren Vereisungsgebieten ist die lithologische
Ausbildung der quartdren Ablagerungen vertikal und horizontal differenzierter ausgebildet
(L6ss, Grundmorane, Bach- und Flussablagerungen, Schmelzwasserablagerungen u.a.) als
z.B. im sidlichen Teil der Niederrheinischen Bucht. Dies spiegelt sich auch in der eher
lokalen Ausbildung von Grundwasservorkommen in den quartédren Lockergesteinen wider.

Die Kluftgrundwasserleiter des Ruhrkarbons sind sehr stark bergbaulich gestért. In diesem
Bereich ist die Anwendbarkeit von Grundwasserstromungsmodellen im Wesentlichen auf die
Porengrundwasserleiter der quartéren Talfullungen beschrankt.

Im Bereich der Niederterrassen der Emscher und der Lippe sind gute Voraussetzungen zum
Aufbau von Grundwasserstromungsmodellen gegeben. Hier sind ggf. noch aktive bzw. zu
erwartende Bergsenkungen zu beachten. Ebenfalls gut geeignet sind der Minsterlander
Kiessandzug, bzw. das Quartdr des Minsterschen Beckens und der Bereich der Urems-
rinne. Von Vorteil ist diesen Bereichen, dass meist wenig durchlassige Kreideschichten das
Liegende des Quartars bilden.

Die ausgedehnten Kalkstein-Kluftaquifere im Suden und Osten des Munsterlandes sind
i.d.R. nur eingeschrankt geeignet fur den Aufbau von Grundwassermodellen der hier
diskutierten Thematik, auch wenn diese eine z.T. hohe Ergiebigkeit aufweisen. Eher nicht
geeignet sind die oft glazial Uberpragten Bereiche der kreidezeitlichen Kalk- bzw. Tonmergel
im zentralen Minsterland.

Im Bereich der machtigen Halterner Sande herrschen dagegen gute Voraussetzungen flr
den Aufbau von Modellen.
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Ostwestfalen

Die Grundwasserergiebigkeit der Poren- und Kluftgrundwasserleiter in Ostwestfalen ist
gering. Grundwasserstrémungsmodelle kénnen aber im Bereich der Urweserrinne und des
heutigen Wesertales sinnvoll aufgebaut werden aufgrund der dort vorliegenden Porengrund-
wasserleiter. Der Vorteil dieser Bereiche liegt in einer wenig durchlassigen Liegendschicht
und gut abgrenzbaren TeilrAumen aufgrund der geringen Verbreitung der quartaren
Grundwasserleiter.

Bezlglich des weit verbreiteten Quartérs gelten die Ausfiihrungen zum Miunsterland und
ndrdlichem Ruhrgebiet auch fiir Ostwestfalen.

Siudliches Ruhrgebiet, Bergisches Land, Sauerland, Siegerland und Eifel

Im Bergischen Land, Sauerland, Siegerland und der Eifel dominieren wenig durchlassige
Kluftgrundwasserleiter. Ausnahmen bilden die allerdings wenig verbreiteten paldozoischen
Kalkzige im Bereich um Warstein, Brilon und Attendorn auf rechtsrheinischer Seite, und
linksrheinisch im Aachener Raum bzw. in der Eifel. Der Aufbau von Grundwasser-
stromungsmodellen in diesen Bereichen ist jedoch nur unter starken Vereinfachungen
moglich und daher im Rahmen der Altlastenbearbeitung i.d.R. nicht geeignet.

Grundsétzlich geeignet fir den Aufbau von Grundwasserstromungsmodellen sind jedoch die
Talftllungen der gréReren Flisse wie Ruhr, Sieg und Wupper.
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ANHANG
A1 Physikalische Grundlagen

In den nachfolgenden Kapiteln zu den Grundlagen der Grundwasserstrémung und des
Stofftransportes werden physikalische Gréen in neutraler Dimension bezeichnet mit

Lange
Masse
Zeit.

—H=zr
I

Wegen der erforderlichen Beschrankung auf die wesentlichen theoretischen Grundlagen wird
an dieser Stelle auf vertiefende Literatur hingewiesen, in der z.T. auch numerische
Lésungsmethoden behandelt werden. Ohne Anspruch auf Vollstédndigkeit seien an dieser
Stelle genannt: BEAR, J. (1979), DOMENICO, P.A. & SCHWARTZ, F.W. (1998), LANGGUTH, H.R.
& VOIGT, R.(2003), APPELO, C. A. J. & POSTMA, D. (2005), KINZELBACH, W. (1992), RAUSCH,
R., SCHAFER, W., THERRIEN, R., WAGNER, C. (2005).

A1.1 Grundwasserstromung
A1.1.1 HuBBERT-Potenzial

Das Grundwasser als Teilkomponente des Wasserkreislaufs ist stédndig in Bewegung. Diese
wird hervorgerufen durch die Schwerkraft und die durch diese hervorgerufenen Druckkrafte.
M.K. HUBBERT veroffentlichte 1940 (HUBBERT, 1940) eine geschlossene auf physikalischen
Gesetzen beruhende Theorie zur Grundwasserbewegung.

Die gesamte mechanische Energiehthe &, eines nicht kompressiblen Wasserteilchens
konstanter Dichte l&dsst sich demnach mit der Gleichung von BERNOULLI beschreiben. Sie ist
die Summe aus Druckenergie, Lageenergie und kinetischer Energie:

2

hy = Lvz+- Gleichung A1-1
pP-g 2g

mit: hes = Energiehbhe L
p = Druck ML'T?
p = Dichte des Wassers ML
g = Erdbeschleunigung LT?
z = Ortshohe Uber Bezugsniveau L
v = Geschwindigkeit LT

Im Grundwasser ist die FlieBgeschwindigkeit so gering, dass der Term der kinetischen
Energie (im Gegensatz zur Strémung in Oberflachengewédssern), in den die
FlieBgeschwindigkeit quadratisch eingeht, ignoriert werden kann. Damit reduziert sich die
gesamte Energiehdhe zum HUBBERT-Potenzial bzw. zur Piezometerhéhe h.

Die Piezometerhéhe h an einem Messpunkt im Grundwasserleiter mit der Ortshéhe z ist eine
der entscheidenden GréfRen zur Beschreibung der Grundwasserbewegung. Sie vereinigt den
hydrostatischen Druck und die Lage relativ zum Bezugsniveau:
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ho= Pyz=2 2 4, Gleichung A1-2
e P8

mit: h = Piezometerhdhe L
p = Druck ML"T2
y =  Wichte des Wassers ML?T2
p = Dichte des Wassers ML
g =  Erdbeschleunigung LT
z = Ortshéhe Uber Bezugsniveau L

Unterschiede in der Piezometerhdhenverteilung sind die Ausléser einer Grundwasserbe-
wegung, die stets bestrebt ist, einen Zustand minimaler Energiehéhe zu erreichen. Zwischen
zwei Messpunkten entlang einer FlieRlinie kann der Gradient (s.u.) definiert werden.

Die Grundwasserbewegung erzeugt im Untergrund ein dreidimensionales Strémungsfeld,
das physikalisch und mathematisch Analogien zum Wéarmefluss durch feste Kérper und dem
FlielRen elektrischen Stroms aufweist.

Die das dreidimensionale Stromungsfeld beschreibende Bewegungsgleichung lasst sich aus
dem DARCY -Gesetz und der Kontinuitatsbedingung ableiten.

A1.1.2 DARcCY -Gesetz

Das DARCY Gesetz besagt, dass die Durchflussrate durch eine mit wassergesattigtem
Bodenmaterial geflllte Réhre proportional ist zum Produkt aus hydraulischem Gradient und
Querschnittsflache. Die Proportionalitdtskonstante ist dabei der Durchlédssigkeitsbeiwert kymit
der Dimension einer Geschwindigkeit (LT™"). Der Durchldssigkeitbeiwert ist die KenngréRe fiir
den hydraulischen Widerstand, den der Boden dem Durchfluss entgegensetzt. Die Analogie
des DARCY-Gesetzes zum Ohm'schen Gesetz und des Durchldssigkeitsbeiwertes zum
elektrischen Widerstand ist augenfallig.

Das DARcY-Gesetz kann mathematisch in unterschiedlicher Weise formuliert werden. Eine
verbreitete Formulierung lautet:

Q = k,-i-F = k i—]; -F Gleichung A1-3
mit: O = Durchflussrate L3T"
k. = Durchléssigkeitsbeiwert LT
ke = K in internationaler Schreibweise LT
z = hydraulischer Gradient Ah/Al 1
F = Durchflussquerschnitt L2

Diese Formulierung geht unmittelbar unter Berlicksichtigung von Gleichung A1-2 auf das
DARCY Experiment (siehe Abbildung 10) zurtck. Eine mit wassergesattigtem Bodenmaterial
gefillte Réhre mit der Querschnittsfliche F wird kontinuierlich von Wasser mit der Durch-
flussrate QO durchstrémt. An den Enden der Réhre befinden sich im Abstand A/ Manometer-
réhrchen, in denen sich unterschiedliche Piezometerhéhen h; und h, einstellen. Aus der
Piezometerhdhendifferenz und dem Abstand A/ zwischen den Piezometern errechnet sich
der hydraulische Gradient zwischen zwei Punkten entlang des FlieRweges:
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;o= loho AR Gleichung A1-4
Al Al

Durch den Ubergang zur infinitesimal kleinen FlieRstrecke ergibt sich die differentielle
Schreibweise:

i=— Gleichung A1-5

Q

Bezugshéhe

Abbildung 10: Prinzipskizze zum DARCY-Experiment
(aus LANGGUTH, H.R. & VOIGT, R., 2003)
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Abbildung 11: Durchlédssigkeitsbeiwerte und Korngrélenklassen nach BREDDIN
(aus STORK, W., 1980)

Die Abbildung 11 veranschaulicht die GrdlRenordnung des Durchldssigkeitsbeiwertes in
Abhéngigkeit von der KorngréRenverteilung des Grundwasserleiters.

Landesamt fur Natur, Umwelt und Verbraucherschutz Nordrhein-Westfalen — Arbeitsblatt 12
-71/159 -



"Hinweise zur Erstellung und Beurteilung von Grundwassermodellen im Altlastenbereich"

Der Durchlgssigkeitsbeiwert ist nicht nur eine Eigenschaft des Bodens, sondern auch des
durchstromenden Fluids, dessen wesentliche physikalische Kenngréf3en seine Viskositat und
Dichte sind. Uber diese Eigenschaften kann der Durchlédssigkeitsbeiwert k; in die vom Fluid
unabhangige Permeabilitat k£ als reine Bodeneigenschaft mit der Dimension L2 umgerechnet
werden.

ko= k1 Gleichung A1-6
4
mit: k =  spezifische Permeabilitat L2
ke = Durchlé&ssigkeitsbeiwert des Fluids LT
n =  dynamische Viskositat des Fluids MLT
y = Wichte des Fluids ML?T2

Durch Umstellung der Gleichung A1-3 ergeben sich die KenngrélRen des spezifischen
Durchflusses ¢ bzw. der Filtergeschwindigkeit v:

Q dh .
- q v k, T Gleichung A1-7
mit O = Durchfluss L3T"
ke = Durchlassigkeitsbeiwert LT
dhldl = hydraulischer Gradient 1
F = Durchflussquerschnitt L2
g =  spezifischer Durchfluss LT
v = Filtergeschwindigkeit LT’

Fiur eine Berechnung der Grundwasserstrémung ist die Filtergeschwindigkeit neben dem
Gradienten die entscheidende Gréfle. Bei Fragestellungen des Stofftransportes missen
zusatzliche Uberlegungen angestellt werden.

Die Filtergeschwindigkeit stellt keine reale Geschwindigkeit eines Wasserteilchens dar. Sie
beschreibt lediglich die querschnittsbezogene Durchflussrate. Dagegen beschreibt die
mittlere Abstandsgeschwindigkeit v, des Grundwassers den Zeitbedarf fur die FlieRdauer
zwischen zwei an die Erdoberflache projizierten Punkten entlang der Grundwasserflief3-
richtung. Sie ergibt sich durch Division der Filtergeschwindigkeit mit der durchflusswirksamen
bzw. transportwirksamen Effektive Porositdt n, (Dimension 1), da nur dieser Anteil eines
Durchflussquerschnitts fiir die Wasserbewegung zur Verfigung steht:

k4
v, = 2 = LT"  Gleichung A1-8
n@ ne

Bei der effektiven Porositat handelt es sich um eine nicht leicht bestimmbare GroRe
(s. Kapitel 4.4.1, 4.5.2, A1.2.1). Die Effektive Porositédt ist zu unterscheiden von der
Speicherwirksame Porositét. Hierbei handelt es sich um den durch Schwerkraft entwéasser-
baren Hohlraumanteil des Grundwasserleiters.

Effektive Porositédt und Speicherwirksame Porositdt kbnnen gleiche Zahlenwerte aufweisen,
missen es aber nicht. Beide Parameter beschreiben unterschiedliche Eigenschaften des
Grundwasserleiters und sind formal auseinanderzuhalten.
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Typische Werte fir die leichter bestimmbare Speicherwirksame Porositdt eines Lockerge-
steins kdnnen der Abbildung 12 entnommen werden. Die Speicherwirksame Porositat kann
aus der Gesamtporositat Uber die Korndichte und die Rohdichte von Gesteinsproben
nadherungsweise abgeschatzt werden.

Die Speicherwirksame Porositdt entspricht nicht der Gesamtporositat, da ein Porenanteil
dem auf elektrostatischen Anziehungskraften zwischen Wasser und Feststoffmatrix
beruhenden Haftwasseranteil zuzuordnen ist und daher durch die Schwerkraft alleine nicht
entwassert werden kann. Die speicherwirksame Porositdt kann in ungespannten
Grundwasserleitern durch Pumpversuche oder durch Laborversuche an ungestdrten Proben
bestimmt werden. Die Begriffe nutzbare Porositét, speichernutzbare Porositdt und
speicherwirksame Porositdt werden oft synonym verwendet, wobei die Porositat oft auch als
Hohlraumvolumen bzw. Porenvolumen bezeichnet wird. Angaben zur dimensionslosen
Porositat im Allgemeinen erfolgen entweder in Prozent oder in Volumenanteilen zwischen 0
und 1.
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Abbildung 12: Gesamtporenraum und nutzbare Porositét
(aus LANGGUTH, H.R. & VOIGT, R., 2004)

Die tatsachliche FlieBgeschwindigkeit, die sogenannte Bahngeschwindigkeit des Wassers im
Porenkanal weicht in der Realitdt von der mittleren Abstandsgeschwindigkeit ab, da bei
mikroskopischer bis makroskopischer Betrachtung Wasserteilchen unterschiedlich lange
Wege zuricklegen. Naheres zu diesem Themenbereich ist dem Kapitel A1.2 zu den
Grundlagen des Stofftransports zu entnehmen.

Die Filtergeschwindigkeit ist eine vektorielle GréRe, da sie neben einem Betrag auch eine
Richtung im Strémungsfeld aufweist. In der Mathematik ist der Gradient im kartesischen
Koordinatensystem x, y, z gemal Definition stets aufwarts, d.h. in Richtung des héheren
Potenzials, orientiert. Das Grundwasser flieBt der Schwerkraft folgend jedoch immer vom
hdéheren zum niedrigeren Potenzial. Der Gradient erhalt damit bei vektorieller Schreibweise
des DARCY-Gesetzes ein negatives Vorzeichen.

v = -k, ﬁ Gleichung A1-9
Todl
mit: v = Vektor der Filtergeschwindigkeit LT
k=  Durchldssigkeitsbeiwert LT
dhldl = hydraulischer Gradient 1
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Die vorstehende Formulierung des DARCY-Gesetzes bezieht sich bezuglich des Gradienten
immer noch auf das eindimensionale Experiment aus Abbildung 10. Erweitert auf den
dreidimensionalen Raum im kartesischen Koordinatensystem und bezogen auf ein infinitesi-
males Kontrollvolumen, ergeben sich folgende Schreibweisen des DARCY-Gesetzes, die
ebenfalls haufig in der Literatur verwendet werden:

v = —k,-Vh = -k, gradh Gleichung A1-10
mit: v = Vektor der Filtergeschwindigkeit LT
kf = Durchléssigkeitsbeiwert LT-1
h = Piezometerhdhe L
\vJ = olox, oloy, oloz L-1
grad = Gradient 0/ox, oloy, oloz L-1

Im isotropen Fall handelt es sich bei dem Durchldssigkeitsbeiwert k, um eine skalare Gréle,
die im anisotropen Fall durch den Durchlassigkeitstensor K zu ersetzen ist.

Kxx ny sz
v = -KVh = K, K, K_|Vh Gleichung A1-11
sz sz Kzz

A1.1.3 Kontinuitiatsbedingung

Die

Abbildung 13 zeigt die Zu- und Abflisse an einem Kontrollvolumen AV = Ax - Ay - Az mit den
Kantenldngen Ax, 4y und Az. Die Zuflisse Uber die Seiten besitzen die GréRen gx, gy und gz.
Die Abflisse Uber die gegenlberliegenden Seiten sind jeweils um einen Betrag dgx/ox - Ax,
dqyldy - Ay bzw. dqzIdz - Az abweichend von den Zufliissen. Uber alle Seiten des Kontroll-
volumens kann eine Massenbilanz gebildet werden.

Die Kontinuitdtsbedingung besagt, dass bei der Strémung von Wasser konstanter Dichte
durch ein Kontrollvolumen die Summe der Zu- und Abflisse gleich der Summe des im
Kontrollvolumen gespeicherten Wasservolumens plus der Zu- und Abfllisse externer Quellen
und Senken ist. Vereinfachend sagt die Kontinuitdtsbedingung, dass kein Wasser verloren
geht: Was hineinfliel3t, muss auch wieder hinausflieBen, oder es wird zwischengespeichert
und spater wieder abgegeben.

In einem stationdren dreidimensionalen quellen- und senkenfreien Stréomungsfeld bedeutet
die Kontinuitdtsbedingung, dass sich in einem infinitesimalen Kontrollvolumen die flachen-
spezifischen Flisse ¢ uber die Seiten zu Null addieren. Dies kann durch folgende Differen-
tialgleichung ausgedrtckt werden:

aqx + aqy + aqz
ox oy oz

=0 Gleichung A1-12

Besitzt das stationdre Stromungsfeld eine Quelle R - wie z.B. die Grundwasserneubildung -
ergibt sich:

5
.., %. _ p Gleichung A-13
ox oy Oz
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Abbildung 13: Zu- und Abflisse an einem Kontrollvolumen
(nach WANG, H.F. & ANDERSON, M. P. 1982)

da in diesem Fall der Volumenstrom Uber die Seiten des Kontrollelements gleich dem
Volumenstrom aus der Quelle sein muss.

Fur den allgemeinen instationédren Fall muss noch ein weiterer Term hinzugeflgt werden, der
das im Zeitintervall Ar im Kontrollvolumen zusétzlich eingespeicherte bzw. aus dem
Speichervorrat freigegebene Wasservolumen berticksichtigt. Der Term enthélt daher den
spezifischen Speicherkoeffizienten S,,, den neben dem Durchlédssigkeitsbeiwert zweiten
wichtigen Kennwert eines Grundwasserleiters.

0
a4, + 9y + oq. = R-S % Gleichung A1-14
t

sp

ox oy oz

A1.1.4 Bewegungsgleichung des Grundwassers

Kombiniert man nun diese Kontinuitatsbedingung mit dem DARCY-Gesetz

g = Vv = —K~% Gleichung A1-15

erhalt man schliellich die allgemeine Bewegungsgleichung der gesattigten Strébmung des
Grundwassers in drei Dimensionen:

i(— K %j + i -K oh + ﬁ(— K., @j = R- S@ Gleichung A1-16
ox dx) Oy Ydy) oz dz ot

bzw. ausmultipliziert:
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2 2 2
ahzl(xx+6}il{ +8}2le2 = S%—R Gleichung A1-17
ox o’ 7 oz ot

Haufig kann die Vertikalkomponente der Grundwasserstrémung vernachlassigt werden. Dies
gilt z.B., wenn die Machtigkeit eines Grundwasserleiters gering ist im Vergleich zu seiner
horizontalen Erstreckung und ein Aufbau aus mehreren Schichten nicht vorliegt. Auf diese
Weise kann das Strémungsproblem auf zwei Dimensionen reduziert werden. In diesem Fall
muss anstelle der z-Komponente noch die wassererfillite Machtigkeit m berlcksichtigt
werden. Fir den Fall isotropen gespannten Grundwassers gilt:

T = k,-m Gleichung A1-18
mit: T = Transmissivitat L2T"
k= Durchldssigkeitsbeiwert LT
m = Machtigkeit L

Fur die Stromungsgleichung ergibt sich dann im zweidimensionalen isofropen gespannten
Fall:

o’h  0°h 1 ( Oh
—+ =
o’ oy’ T

Sa— —Rj Gleichung A1-19
4

Im Fall des Grundwasserleiters mit freier Oberflache ist die Transmissivitat keine Konstante
mehr, sondern hangt von der Piezometerhéhe ab.

m = h->b Gleichung A1-20

mit: m = Méchtigkeit L
h = Piezometerhéhe L
b = Hoéhenlage Aquiferbasis L

Fir die Strémungsgleichung ergibt sich somit im zweidimensionalen isotropen
Grundwasserleiter mit freier Oberflache:

+ =
oty (h—b)k,

2 2
*h  0%h 1 (”o%_R] Gleichung A1-21
t

Bei der Bewegungsgleichung der Grundwasserstromung handelt es sich um eine partielle
Differentialgleichung zweiter Ordnung.

Zu beachten ist, dass im Fall der freien Grundwasseroberfldche der Speicherkoeffizient S
durch das nutzbare Porenvolumen n, zu ersetzen ist. Wéhrend im gespannten Fall der
Grundwasserleiter stets wassergesattigt ist, und somit die Speicherung lediglich auf die
Elastizitdt des Korngeristes und die extrem geringe Kompressibilitdt des Wassers zurlick-
zufihren ist, ist die Speicherung beim Grundwasserleiter mit freier Oberfldche mit einer
Auffullung bzw. Entleerung des Porenvolumens verbunden.

Gespannte und ungespannte (= freie) Grundwasserleiter unterscheiden sich bezlglich ihres
Speicherkoeffizienten daher sehr deutlich. Wahrend bei einem ungespannten Aquifer der
Speicherkoeffizient der oben erlauterten speicherwirksamen Porositédt entspricht, ist er bei
gespannten Aquiferen um Grélenordnungen kleiner. Wird die freie Grundwasseroberflache
abgesenkt, so gibt der Boden entsprechend seinem Hohlraumanteil Wasser frei. Wird
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dagegen bei einem gespannten Grundwasserleiter der Druckspiegel gesenkt, so stammt
dabei frei werdendes Wasser lediglich aus einer geringen Elastizitdt des Korngeristes und
der extrem geringen Kompressibilitdt des Wassers. In einen gespannten Grundwasserleiter,
dessen Hohlraumvolumen ja bereits gefillt ist, passt nur noch extrem wenig zusatzliches
Wasser hinein. Der dimensionslose Speicherkoeffizient kann pro Meter wassererflllter
Machtigkeit angegeben werden als spezifischer Speicherkoeffizient mit der Dimension 1/L
und besitzt eine GréRenordnung von etwa 1-10 - 10° m™ fur wenig elastische Aquifere.
Schwach konsolidierte gespannte Aquifere kénnen auch noch deutlich héhere Werte
(Wertebereich ca. 5-50010 - 10° m™) aufweisen, die aber immer noch um GréRenordnungen
kleiner sind als das speicherwirksame entwésserbare Porenvolumen bei ungespannten
Aquiferen. Daten zum Speicherkoeffizienten liefern Pumpversuche.

A1.1.5 Randbedingungen

Zur Lésung von Differentialgleichungen ist stets die Formulierung von Randbedingungen
erforderlich. Diese definieren das Verhalten der Strémung an den Randern des betrachteten
Stromungsfeldes. Es werden drei verschiedene Typen von Randbedingungen unterschieden,
deren Verwendung in numerischen Modellen in Kapitel 3.5 naher erldutert wird.

¢ Randbedingung 1. Art (DIRICHLET-Typ)
e Randbedingung 2. Art (NEUMANN-Typ)
¢ Randbedingung 3. Art (CAUCHY-Typ)

Fir die Bewegungsgleichung der Grundwasserstrémung existieren nur fir sehr einfach
gelagerte Randbedingungen analytische Lésungen wie z.B. zur Berechnung der Graben-
anstrémung oder zur Berechnung der Absenkung in der Umgebung eines Brunnens.
Allgemeine analytische L&sungen partieller Differentialgleichungen 2. Ordnung sind
Gegenstand der mathematischen Forschung. Zur Lésung des Strdmungsproblems greift
man daher auf numerische Methoden zuriick. Naheres dazu folgt im Kapitel A2.
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A1.2 Stofftransport
A1.2.1 Advektion

Die Advektion ist der Stofftransport entlang von Bahnlinien der Grundwasserstrémung. Der
advektive Transport stellt somit die Schnittstelle zwischen Strémungs- und Transportmodell
dar. Die Transportgeschwindigkeit wird aus der bei der Strdmungssimulation berechneten
Filtergeschwindigkeit v bestimmt (siehe Kapitel A1.1.2).

Der Modellparameter, mit dessen Hilfe die Filtergeschwindigkeiten in die fir das

Transportmodell bendtigten Abstandsgeschwindigkeiten umgerechnet werden, ist die
effektive Porositét:

Y Gleichung A1-22

u =
e
mit u = v, = Abstandsgeschwindigkeit LIT
v = Filtergeschwindigkeit L/T
e = effektive Porositét -

Die effektive Porositédt (auch transportwirksames Porenvolumen genannt) wird zwar bei der
Strdmungsmodellierung noch nicht bendtigt, dennoch verlangen auch einige Strémungs-
modelle bereits die Eingabe dieses Wertes, um gegebenenfalls advektive Ausbreitungs-
geschwindigkeiten im Rahmen von Bahnlinienberechnungen durchfiihren zu kénnen. Der
advektive Massenfluss ergibt sich dann zu

J, 4 =uc Gleichung A1-23

a

mit Joty = advektiver Massenfluss M/L%/T
u = v, = Abstandsgeschwindigkeit LIT
c = Konzentration Mm/L3

A1.2.2 Diffusion

Die molekulare Diffusion (BROWNSCHE Molekularbewegung) ist ein Vermischungsprozess auf
der Molekil-Ebene. Er entsteht aus der regellosen Bewegung der Molekile und fuhrt zu
einem Konzentrationsausgleich.

Der diffusive Massenfluss kann oberhalb der molekularen Skala analog zum Darcy-Gesetz
als sog. Fluss-Gradienten-Gesetz formuliert werden. Dabei ist der Massenfluss proportional
zum antreibenden Konzentrationsgradienten. Der Proportionalitatsfaktor ist der molekulare
Diffusionskoeffizient. Der diffusive Fluss wird mit Hilfe des FICKSCHEN Gesetzes beschrieben:

Jag = — D ? Gleichung A1-24
X

mit Jug = diffusiver Massenfluss M/L?/T
D, = molekularer Diffusionskoeffizient L%/T
&/ = Konzentrationsgradient (hier in x-Richtung) M/L%/L
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Die molekulare Diffusion bewirkt unabhangig von Richtung und Betrag der Strémungsge-
schwindigkeit des Grundwassers einen Ausgleich von Konzentrationsunterschieden. Dabei
gelangen geléste Stoffe von Orten héherer Konzentration zu Orten niedrigerer Konzen-
tration. Diese Ausbreitung wirkt gleichmaRig in alle Raumrichtungen. Der Diffusions-
koeffizient ist nahezu unabhangig von der Konzentration, er ist jedoch stoffspezifisch und
temperaturabhangig.

Im porésen Medium ist der wirksame Diffusionskoeffizient aufgrund der Tortuositdt des
Mediums geringer als in der freien Losung (z.B. in Oberflachengewassern). Die Tortuositat
ist eine Folge der Porenraumstruktur, die zu einer Wegverldngerung fuhrt. Fir den Diffu-
sionskoeffizienten im porésem Medium gilt demnach

D Aquifer = T Do wasser GleiChung A1-25

mit T = Tortuositatsfaktor

r ist definiert als Verhaltnis der Lange eines Aquiferbereiches zur tatsachlichen Strecke, die
ein Wasserinhaltsstoff darin zuriickgelegt hat. Die Werte fiirz sind demnach < 1 und liegen
fur porése Medien typischerweise zwischen 0,56 bis 0,88.

Der Beitrag der molekularen Diffusion zum Gesamttransport im Grundwasser ist sehr klein
und kann im Allgemeinen vernachlassigt werden, wenn die Abstandsgeschwindigkeit der
Grundstrémung gréflier als 0,1 m/d ist. Bei stagnierendem Grundwasser ist die Diffusion
jedoch, abgesehen von méglichen Reaktionen, der einzige verbleibende Transportprozess.
Auch in sehr gering durchldssigen Bereichen, wie z.B. Tonbarrieren um Deponien, ist die
molekulare Diffusion in der Regel der dominierende Transportprozess.

Mit einer stark vereinfachten Rechnung lasst sich die diffusive Transportgeschwindigkeit ab-
schéatzen (z.B. NERETNIEKS, 2002):

[=22D,t Gleichung A1-26

mit / Transportstrecke, fiir die die Konzentration
gerade die Halfte der Maximalkonzentration betragt L

Zeit T

t

Setzt man z.B. fur t = 1 Jahr und fir D,, = 10° m?s, so ergibt sich fir die Transportstrecke
0,18 m. Das bedeutet, dass die typische diffusive Transportgeschwindigkeit im Grundwasser
im Bereich von Dezimetern pro Jahr liegt. Die typische advektive Transportgeschwindigkeit
liegt dagegen im Bereich von etwa 10 - 100 m pro Jahr und mehr und ist somit in der Regel
um zwei bis drei GréRenordnungen héher.

Generell bewirkt die Diffusion eine Vermischung im mm- bis cm-Bereich. Aber auch bei
grolerskaligen Prozessen ist es die molekulare Diffusion, die letztendlich, im Zusammen-
wirken mit der Dispersion (s.u.), fUr eine irreversible Vermischung sorgt.

A1.2.3 Dispersion

Auf der Porenebene, d h. bei kleinskaliger Betrachtung, existieren nur Advektion und
molekulare Diffusion als Transportprozesse. Ebenso wie bei der Grundwasserstromung ist
jedoch auch beim Transport eine Beschreibung auf der Porenebene nicht praktikabel. Der
stattdessen verwendete Kontinuumansatz mit der Modellzelle als kleinster Einheit bringt es
mit sich, dass die sog. Dispersion als weiterer Transportprozess zu berlcksichtigen ist.
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Innerhalb einer Pore entstehen unterschiedliche Geschwindigkeiten auf Grund des an-
nahernd parabolischen Geschwindigkeitsprofils, das sich zwischen den Porenwénden
einstellt. Wegen der unterschiedlichen Porenquerschnitte sind aber auch die mittleren
Geschwindigkeiten in den einzelnen Poren unterschiedlich. Diese Geschwindigkeits-
verteilung fihrt zu einer Aufweitung scharfer Stofffronten. Da die Geschwindigkeitsverteilung
innerhalb einer Modellzelle nicht aufgeldst, sondern durch eine einzige mittlere Geschwindig-
keit reprasentiert wird (s.o.), erscheint die Aufweitung einer Stofffront in Form einer zu-
satzlich zur molekularen Diffusion wirksamen Vermischung. Diese wird korngeriistbedingte
Dispersion genannt. Abbildung 14 veranschaulicht die wesentlichen Ursachen der
korngertistbedingten Dispersion.

— >

>

Geschwindigkeitsprofil Unterschiedliche
innerhalb einer Pore Geschwindigkeiten
zwischen den Poren

Abbildung 14: Ursachen fir die korngeriistbedingte Dispersion

Was das Auseinanderziehen einer Fahne angeht, wird der Diffusionseffekt im Allgemeinen
durch den Beitrag der korngeriistbedingten Dispersion Ubertroffen. Sie ist z.B. der wesent-
liche Vermischungsprozess in homogenen Laborséaulen.

In einem voéllig homogenen Grundwasserleiter gdbe es nur die korngeriistbedingte Dis-
persion. Natirliche Grundwasserleiter sind jedoch immer heterogen. Dadurch kommt es
auch auf Skalenebenen oberhalb des Porenbereichs zu einer ungleichférmigen Geschwin-
digkeitsverteilung und damit zu einer Aufweitung von Stofffronten. Da die Ausdehnung der
Heterogenitédten, die diese Geschwindigkeitsvariationen hervorrufen (z.B. Ton-, Sand- oder
Kieslinsen und Schichtung), gréf3tenteils oberhalb der Auflésung des Rechengitters ange-
siedelt ist (d.h. die heterogenen Strukturen erstrecken sich Uber mehr als eine Gitterzelle),
kénnten sie im Transportmodell prinzipiell direkt berticksichtigt werden. Dazu wére aber die
detaillierte Kenntnis des Aquiferaufbaus notwendig, die im Allgemeinen nicht gegeben ist.
Die Vermischungseffekte, die durch die Nichtberiicksichtigung der Heterogenitatsstruktur des
Aquifers und damit der Geschwindigkeitsvariabilititen oberhalb der Porenebene hervorge-
rufen werden, missen daher in aller Regel in Form der sog. Makrodispersion parametrisiert
werden. Ein Beispiel fUr solche Heterogenitéten zeigt die Abbildung 15. Die GroRRe der Pfeile
ist dort proportional zur Abstandsgeschwindigkeit. Helle Flachen reprasentieren Zonen mit
geringer Durchléssigkeit, dunklere Flachen Zonen mit hoher Durchlassigkeit. Die Durch-
Iassigkeitsverteilung wurde statistisch erzeugt. Die Makrodispersion wird meist zum domi-
nanten Vermischungsprozess bei der Simulation der Stoffausbreitung in Aquiferen.

Es hat sich gezeigt, dass die Dispersionseffekte nach einer gewissen Transportstrecke der
Wasserinhaltsstoffe (nach Erreichen eines sogenannten asymptotischen Zustands) analog
zur molekularen Diffusion mit dem FICKSCHEN Gesetz beschrieben werden kénnen:
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0
Juy= —~DS= Gleichung A1-27
on
mit Jip = dispersiver Massenfluss M/L%/T
D = Dispersionskoeffizient LT
&/on = Konzentrationsgradient M/L>/L

Breite [m]

Lange [m]

Abbildung 15: GréRerskalige Geschwindigkeitsvariabilitdten infolge einer heterogenen
Durchlassigkeitsverteilung.

Wie die molekulare Diffusion ist auch die Dispersion ein irreversibler Prozess. Es gibt jedoch
einige wesentliche Unterschiede zwischen Diffusion und Dispersion:

o Der Dispersionskoeffizient ist typischerweise um viele Gréflenordnungen
groler als der molekulare Diffusionskoeffizient.

e Die molekulare Diffusion wirkt isotrop (d.h. gleichm&fig in alle Raumrich-
tungen), die Dispersion ist auch im isofrop aufgebauten idealen Medium
bereits gerichtet. Dabei ist die Dispersion in Strémungsrichtung

(longitudinale Dispersion) immer gré3er als quer dazu (transversale Disper-
sion).

e Der molekulare Diffusionskoeffizient ist unabhangig von der Grofle des
betrachteten Gebiets, der Dispersionskoeffizient hingegen ist eine so
genannte skalierende Grél3e, d h. er wachst mit zunehmender Erstreckung
des betrachteten Gebiets.

Der Dispersionskoeffizient hangt von der Abstandsgeschwindigkeit des Grundwassers ab. Er
kann mit Hilfe der sog. Dispersivitdt oder Vermischungslange berechnet werden. Fir ein
gleichférmiges Strémungsfeld gilt:

D, =o, u
Gleichung A1-28
D, =a,u J
mit D, = Koeffizient der Langsdispersion L%/ T

Dr =  Koeffizient der Querdispersion L%/ T
a = longitudinale Dispersivitét L
ar = transversale Dispersivitét L
u = v, = Abstandsgeschwindigkeit LIT

Landesamt fur Natur, Umwelt und Verbraucherschutz Nordrhein-Westfalen — Arbeitsblatt 12
-81/159 -



"Hinweise zur Erstellung und Beurteilung von Grundwassermodellen im Altlastenbereich"

Die Dispersivitédt kann als Mischungsléange verstanden werden. Sie ist eine Eigenschaft des
porésen Mediums und hangt vom Grad der Ungleichformigkeit (Heterogenitat) des Aquifer-
aufbaus und von der Skala ab, auf der der Transport betrachtet wird. Fir homogene
Einkornsande liegt die Dispersivitdt im Bereich des Korndurchmessers, in naturlichen
Aquiferen wird die Dispersivitdt sehr viel grélier. Einen empirischen Zusammenhang
zwischen der GréRRe des betrachteten Gebiets und der Dispersivitét zeigt die Abbildung 16.
Die Dispersivitdten in Abbildung 16 stammen entweder aus der Auswertung aktiver Tracer-
tests (Uberwiegend fiir kleinere Gebiete mdglich), aus der Interpretation von beobachteten
Schadstofffahnen (fiir mittelgroRe und grof’e Untersuchungsgebiete), oder aus der Auswer-
tung des Transportverhalten von sog. Umwelttracern wie atmosphdarischem Tritium (fUr
grof3e Untersuchungsrdume).
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Abbildung 16: Zusammenhang zwischen longitudinaler Dispersivitdt und Gré3e des
Untersuchungsgebiets (aus RAUSCH ET AL., 2002, nach GELHAR ET AL., 1985)

Die korrekte Anwendung des Dispersionskonzepts setzt voraus, dass die Ausdehnung der
verursachenden Inhomogenitdten (z.B. Feinsandlinsen in einem ansonsten grobsandigen
Aquifer) deutlich kleiner ist als das Modellgebiet. Der Einfluss von Inhomogenitéten, deren
Erstreckung so gro3 wie oder gréRer als das Modellgebiet ist, wie z.B. langgestreckte
durchlédssige Rinnenstrukturen, kann mit dem Makrodispersionsansatz nur in grober Nahe-
rung beschrieben werden.

A1.2.4 Einfache Reaktionsmodelle

Viele Wasserinhaltsstoffe unterliegen zusétzlich zu den bereits vorgestellten Transport-
prozessen Advektion, Diffusion und Dispersion auch chemischen, biochemischen oder
physikalisch-chemischen Wechselwirkungen. Beispielsweise k&nnen viele organische
Verbindungen im Grundwasser an die Aquifermatrix sorbieren oder mikrobiell abgebaut
werden. Ein konservativer Transport, d.h. eine Verfrachtung ohne die letztgenannten
Wechselwirkungen, trifft eigentlich nur fur einige wenige Substanzen (z.B. Chlorid) exakt zu.

Alle gebrauchlichen Transportmodelle kdénnen daher zusétzlich zum nicht-reaktiven
Stofftransport auch Reaktionsprozesse nachbilden. In der einfachsten Form sind dies der
Abbau erster Ordnung und die Retardierung.
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A1.2.41 Abbau erster Ordnung

Beim Abbau erster Ordnung ist die Konzentrationsédnderung eines Stoffes pro Zeiteinheit
proportional zu seiner eigenen Konzentration. Der Proportionalitdtsfaktor ist der
Abbaukoeffizient:

de =-Ac Gleichung A1-29
dt
mit ¢ = Stoffkonzentration L%/T
t=Zeit T

A = Abbaukoeffizient 1/T

Ein Beispiel fur einen Prozess, der sehr gut mit einem Ansatz erster Ordnung beschrieben
werden kann, ist der Zerfall einer radioaktiven Substanz. Fir bestimmte Randbedingungen
(z.B. stark verdiinnte Schadstoffe) kann dieser Ansatz auch zur Beschreibung des chemi-
schen oder biochemischen Abbaus von organischen Schadstoffen herangezogen werden.

Ein Abbauterm erster Ordnung ist in fast allen Transportmodellen vorhanden. Er kann u.a.
Uberschlagig zur Simulation eingesetzt werden, wenn es Hinweise darauf gibt, dass der
beobachtete Stoff einem Abbau unterliegt bzw. aus der Wasserphase eliminiert wird.

Die Abbaukoeffizienten fur organische Schadstoffe sind jedoch oft a priori nicht bekannt und
von Fall zu Fall sehr unterschiedlich, da die jeweiligen Redoxverhéltnisse, der pH-Wert und
weitere Parameter die mikrobielle Dynamik stark beeinflussen. Haufig kénnen sie nur im
Nachhinein aus einer Massenbilanz abgeschatzt werden. Fir viele organische Verbindungen
sind aber auch so genannte Halbwertszeiten in der Literatur dokumentiert (z.B. SUAREZ &
RIFAI, 1999, WABBELS & TEUTSCH, 2008). Diese Werte wurden in Laborversuchen oder unter
Feldbedingungen ermittelt und sind ein grobes Mal fiir die Abbaubarkeit einer Verbindung
bei gegebenen Milieuparametern (z.B. unter aeroben oder anaeroben Bedingungen in
typischen Aquifermaterialien). Beispiele fir Halbwertszeiten sind in Tabelle 5 aufgelistet.

Aus der Halbwertszeit ti, lasst sich die in Modellen Ublicherweise bendtigte Abbaurate
bestimmen:

In2
42="2 Gleichung A1-30
ti/2
Tabelle 5: Beispiele fiir mittlere Halbwertszeiten in Tagen flr ausgewahlte Grundwasser-

schadstoffe (aus SUAREZ und RIFAI, 1999)

Mittlere Halbwertszeit d Aerobe Bedingungen | Anaerobe Bedingungen /
reduktive Dechlorierung

Benzol 2 87

Toluol 3 3

m-Xylol 4 11

o-Xylol 8 46

Tetrachlorethen (PER) 693 10

Trichlorethen (TRI) 139 8

Vinylchlorid 8 6

Die in Tabelle 5 gezeigten Halbwertszeiten sind jeweils Mittelwerte aus stark streuenden
Einzelergebnissen. Sie sind daher nicht als feste Konstanten zu verstehen, die unmittelbar in
ein Grundwassermodell itbernommen werden kdnnen, sondern vielmehr Richtwerte, die eine
generelle Tendenz zeigen. Beispielsweise erkennt man die relative gute Abbaubarkeit der

Landesamt fur Natur, Umwelt und Verbraucherschutz Nordrhein-Westfalen — Arbeitsblatt 12
-83/159 -



"Hinweise zur Erstellung und Beurteilung von Grundwassermodellen im Altlastenbereich"

BTX-Verbindungen (Benzol, Toluol, Xylol) in aeroben Aquiferen, wahrend Benzol unter
anaeroben Bedingungen bestandiger ist. Deutlich wird auch die geringe Abbaubarkeit von
PER und TRI unter aeroben Bedingungen, wahrend die Dechlorierung in anaeroben Aquifer-
en relativ schnell ablaufen kann.

Weitere Daten zu Abbauparametern kénnen unter der Rubrik ,Information System Contami-
nants“ auf der Internetseite www.virtual-aquifer.de gefunden werden. Auch das Excel-
Arbeitsblatt der LABO Arbeitshilfe ,Sickerwasserprognose® enthélt eine Sammlung zu
Abbaukoeffizienten fiir organische Schadstoffe im Grundwasser (http://www.labo-deutsch-
land.de/sicker.htm).

Eine umfangreiche Literaturliste zu moéglichen Abbauprozessen im Grundwasser liefert der
Anhang 4 des Merkblatts Nr. 3.8/3 ,Naturliche Schadstoffminderung bei Grundwasserver-
unreinigungen durch Altlasten und schéadliche Bodenverunreinigungen - Natural Attenuation®
des Bayerischen Landesamts fiir Wasserwirtschaft:
http://www.stmugv.bayern.de/umwelt/boden/vollzug/doc/Ifw383a4.pdf

Im allgemeinen Fall sind die chemischen oder biochemischen Reaktionsraten einer Verbin-
dung im Untergrund jedoch immer auch eine Funktion der Konzentrationen weiterer Re-
aktionspartner. Solche Systeme miteinander wechselwirkender Stoffe kénnen dann nicht
mehr adaquat mit einfachen Abbaumodellen nachgebildet werden, sondern verlangen den
Einsatz von Multispeziesmodellen (siehe Kapitel A1.2.5). Diese erfordern i.d.R. auch die
Verwendung spezieller Abbaukinetiken (siehe auch SCHAFER, D. ET AL. 2007)

A1.2.4.2 Retardierung (Sorption/Desorption)

Die Retardierung eines Wasserinhaltsstoffes kommt durch dessen Wechselwirkung mit dem
Aquifermaterial zustande. Verschiedene Arten von Wechselwirkungen werden haufig unter
dem Begriff Sorption zusammengefasst.

Bei der linearen Sorption wird der Zusammenhang zwischen geléster und adsorbierter
Konzentration Uber eine lineare Isotherme beschrieben:

Ca=kacg Gleichung A1-31

mit ¢, = Konzentration des Stoffes am Aquifermaterial M/M
¢, = geldste Konzentration des Stoffes M/L3
k, = Adsorptionskoeffizient oder Verteilungskoeffizient LM

Fur den linearen Fall 1asst sich ein Retardierungsfaktor R definieren:

R= (1 +MJ Gleichung A1-32

e
mit R = Retardierungsfaktor -
pma =  Dichte des Feststoffes M/L®
Pt = relativer Anteil der Feststoffmatrix am Gesamtvolumen -
n, = effektive (transportwirksame) Porositét -

Haufig findet man p,..c n... zur Schittdichte ("bulk density") p, zusammengefasst. Anschaulich
bedeutet der Retardierungsfaktor, dass der Transport eines retardierten Stoffes bezlglich
des Wassertransports um den Faktor R verzégert ist.
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Einige Grundwassermodelle verlangen die Eingabe des Verteilungskoeffizienten k, und
berechnen daraus intern den Retardierungsfaktor R, bei anderen Modellen muss R direkt
eingegeben werden.

Organische Verbindungen weisen immer eine mehr oder weniger stark ausgepragte
Retardierung auf. FUr viele organische Schadstoffe wurden empirische Beziehungen
zwischen physikalisch-chemischen Stoffeigenschaften und Verteilungskoeffizienten bzw.
Retardierungsfaktoren im Aquifer aufgestellt. Beispielsweise gibt es aus Laborversuchen
abgeleitete Abschatzungen fir den Verteilungskoeffizienten koc eines organischen Schad-
stoffs zwischen den organischen Bestandteilen des Aquifermaterials (z.B. Humus) und
Wasser (KARICKHOFF ET AL., 1979; BRIGGS, 1981; SCHWARZENBACH & WESTALL, 1981). Die
koc~Werte sind auf den Gehalt an natiirlichem organischem Kohlenstoff im Aquifer bezogen.
Man erhélt den Verteilungskoeffizienten k,;, wenn man den ko—~Wert mit dem Gehalt des
Bodens an organischem Kohlenstoff f,- multipliziert:

ko= fock,.  Gleichung A1-33

Diese Néherung ist nur fir Kohlenstoffgehalte von mehr als 0,1% gultig. Bei geringerem
Gehalt des Aquifers an organischem Material werden Wechselwirkungen der organischen
Wasserinhaltsstoffe mit der mineralischen Matrix, insbesondere mit Tonmineralien, maf3-
gebend.

In Tabelle 6 sind die Retardierungsfaktoren ausgewahlter Schadstoffe fir einen hypothe-
tischen Aquifer mit n, = 0,3, nyuut = 0,7, ppat = 2,65 kg I"" und foc = 0,1% dargestellt. Die ko
Werte sind aus MONTGOMERY & WELKOM (1990) entnommen.

In einigen Grundwassermodellen kénnen neben der linearen Sorption auch nichtlineare
Adsorptionsprozesse simuliert werden. Dabei kommt beispielweise die FREUNDLICH-
Isotherme zur Anwendung:

co=kc)  Gleichung A1-34

mit k:  Freundlich-Konstante (Dimension abhangig von »)
n .  Freundlich-Exponent -

Fur n = 1 wird die FREUNDLICH-Isotherme zur linearen Isotherme. Fir n < 1 werden die
kleineren Konzentrationen starker adsorbiert, es ergibt sich eine so genannte konvexe
Isotherme. Fir n > 1 werden die gréReren Konzentrationen starker adsorbiert, es ergibt sich
eine konkave Isotherme.

Tabelle 6: Beispiele fiir Retardierungsfaktoren ausgewahlter organischer Grundwasser-
schadstoffe in einem hypothetischen Aquifer mit ns= 0,25, n,. = 0,7,
Pmat = 2,65 kg I und foc = 0,1%, ermittelt anhand der ky-Wert Methode.

Stoff Herkunft / Summen- koc R -
Verwendung formel | kg™

Tetrachlorethen (PER) Lésemittel C,Cl, 250 2,9
Vinylchlorid Abbauprodukt C,H3ClI 2,5 1,0
Benzol Treibstoffzusatz CeHe 60 1,5

o-Xylol Loésemittel CsH1o 130 2,0
Monochlorbenzol Pestizidproduktion CsH5Cl 120 1,9
1,2,4-Trichlorbenzol Pestizidproduktion CeHsCl3 950 8,1
Naphthalin Kokerei, Gaswerk CioHs 1150 9,5
Acenaphthen Kokerei, Gaswerk CisH1g 4000 29,7
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Eine weitere nichtlineare Beschreibung der Adsorption liefert die LANGMUIR-Isotherme:

¢, = ComnKiCs  qiiohing A1-35
1 + kL Cg
mit k. =  Langmuir-Konstante L* M"
Camax = Maximale adsorbierte

Konzentration (Sattigungskonzentration) M M™

Die LANGMUIR-Isotherme ist eine sogenannte Séattigungs-lsotherme. Fir kleine geldste
Konzentrationen ¢, ist der Nenner ndherungsweise 1, und es ergibt sich ein lineares Ver-
halten. Fiir groRe Konzentrationen ¢, ndhert sich die adsorbierte Konzentration ¢, der
maximal méglichen Konzentration ¢, ... an, und die Retardierung wird geringer.

Die Abbildung 17 veranschaulicht die Wirkungsweise unterschiedlicher Isothermen auf den
Stofftransport. Alle Konzentrationsverteilungen wurden fiir den gleichen Zeitpunkt dargestellt.
Abbildung (a) zeigt die Stoffausbreitung ohne Retardierung. In Abbildung (b) sieht man die
Auswirkung einer linearen Retardierung auf den Stofftransport mit einem Retardierungsfaktor
von 2. Die Abbildung (c) veranschaulicht die Auswirkung einer Freundlich-Isotherme mit
einem Exponent von 0,8 (konvexe Isotherme), und (d) zeigt die Verteilung bei Annahme
einer Freundlich-Isotherme mit einem Exponent von 1,3 (konkave Isotherme). Die geringere
Maximalkonzentration in der Abbildung (a) (ohne Retardierung) wird dadurch verursacht,
dass hier der Wasserinhaltsstoff schon weiter transportiert wurde als in den Ubrigen drei
Fallen und dass sich deshalb die Dispersion bereits starker entfalten konnte.
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Abbildung 17: Auswirkungen verschiedener Adsorptionsisothermen auf den Stofftransport fur
eine hypothetische eindimensionale Situation.
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A1.2.5 Biogeochemische Wechselwirkungen in Reaktionssystemen

Bei den bisher dargestellten Reaktionsprozessen wurde davon ausgegangen, dass es
ausreicht, einen einzelnen Wasserinhaltsstoff zu betrachten. Im allgemeinen Fall sind die
chemischen oder biochemischen Reaktionsraten einer Verbindung im Untergrund jedoch
immer auch eine Funktion der Konzentrationen weiterer Reaktionspartner. Solche Systeme
miteinander wechselwirkender Stoffe kénnen dann nur noch mit Multispeziesmodellen
adaquat nachgebildet werden.

A1.2.5.1 Multispeziesmodelle

Grundsétzlich unterliegt jede reaktive Substanz im Untergrund sowohl hydraulischen als
auch hydrochemischen Prozessen. Beide Prozessgruppen wirken auf die Stoffkonzentration
ein. Eine zentrale Aufgabe bei der Beurteilung des Ausbreitungsverhaltens eines oder
mehrerer Schadstoffe im Grundwasser anhand von gemessenen Stoffkonzentrationen ist es
daher, die Wirkungen der beiden Prozessgruppen auseinander zu halten.

Die Informationen Uber die hydraulischen Parameter sind fiir die prazise Bestimmung des
Strémungsfelds in aller Regel nicht detailliert genug, und die Informationen Uber Transport-
und Reaktionsparameter sind gewoéhnlich noch lickenhafter. Aufgrund der daraus resul-
tierenden Unsicherheiten ist es haufig kaum mdoglich, zuverldssig zwischen Transport- und
Reaktionseffekten zu unterscheiden, falls nur ein einzelner Wasserinhaltsstoff betrachtet
wird.

Hier setzen nun Multispezies-Transportmodelle an, denn sie erlauben es, gleichzeitig das
Transport- und Reaktionsverhalten eines ganzen Systems wechselwirkender Spezies
nachzubilden. Dadurch kann die Unsicherheit in den Modellaussagen betréachtlich verringert
werden, beispielsweise kann ein nicht korrektes Strémungsmodell, dessen Fehler bei der
isolierten Betrachtung einer einzelnen Spezies unbemerkt bliebe und zu einer Fehlbeur-
teilung des Ausbreitungsverhaltens filhren kdnnte, offenkundig werden, wenn zuséatzlich
auch die Reaktionspartner dieser Spezies mit betrachtet werden.

Typische Anwendungsbereiche fur Multispezies-Transportmodelle im Altlastenbereich sind:

e  Entwurf und Auswertung von Saulenversuchen zum reaktiven Stofftrans-
port, z.B. Abbauversuche fir Schadstoffe zur Ermittlung von Reaktions-
parametern, Sorptionsexperimente flir Schwermetalle zur Quantifizie-
rung des Adsoprtions- und Desorptionsverhaltens.

e Prognose, Planung, Steuerung und Bewertung von biologischen oder
chemischen in situ Sanierungsmallnahmen, z.B. in situ Sanierung eines
organischen Schadstoffs durch Zugabe eines Oxidationsmittels, in situ
Fixierung von Schwermetallen durch Kontrolle der Redoxverhéltnisse im
Aquifer.

e Prognose und Uberwachung des natirlichen Schadstoffabbaus und
Rickhalts im Untergrund (,Monitored Natural Attenuation, MNA®).

Eine fur die Modellanwendung wichtige Klassifizierung der Reaktionen ist hinsichtlich der
Reaktionsgeschwindigkeit mdglich. Eine Reaktion wird als schnell bezeichnet, wenn deren
Reaktionsraten grof3 sind im Vergleich zur Transportrate. Die Reaktionskinetik wird dann im
Modell nicht aufgelést. Wenn diese schnellen Reaktionen auch reversibel sind, kénnen sie
als Gleichgewichtssysteme beschrieben werden. Umgekehrt wird eine Reaktion als langsam
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bezeichnet, wenn die Reaktionsrate kleiner ist als die Transportrate. Die Quell- und Senken-
terme des Stofftransports missen in diesem Fall explizit in Form von Ratengleichungen mit
individuellen Reaktionskinetiken vorgegeben werden.

A1.2.5.2 Beispiele fiir Reaktionssysteme

Ein typisches Kennzeichen vieler Altlasten ist, dass sie als Quellen flir organische
Wasserinhaltsstoffe dienen. Ein grofder Teil dieser organischen Verbindungen sind unter
aeroben und/oder anaeroben Verhéltnissen thermodynamisch instabil, d.h. sie sind
potenziell reaktiv. Welche biogeochemischen Prozesse jedoch tatsachlich und in welchem
Umfang ablaufen, hangt sehr stark von den jeweiligen hydraulischen und hydrochemischen
Randbedingungen im Untergrund einer Altlast ab. Es ist daher ein zentrales Ziel vieler
Anwendungen von Multispeziesmodellen, die Reaktionsprozesse fir einen konkreten Fall zu
quantifizieren.

In der folgenden Tabelle 7 werden drei fur Multispeziesmodelle wichtige Reaktionssysteme
dargestellt. Naturlich kann die Auflistung der Reaktionspartner nicht vollstdndig oder
allgemeingultig sein, sondern sie umfasst lediglich einige charakteristische Vertreter. Auch
bei den Reaktionsprozessen wurde nur eine Auswahl der moéglichen Prozesse wiederge-
geben. Zu beachten ist weiterhin, dass auch in einem Multispeziesmodell summarische
Modellspezies gebildet werden kénnen, wenn diese sich hinsichtlich ihres Transportver-
haltens und ihrer Abbaubarkeit dhnlich verhalten und wenn eine Aufteilung in Einzelspezies
nicht praktikabel ist (z.B. aliphatische Mineral6lkohlenwasserstoffe).

Tabelle 7: Beispiele fur Reaktionssysteme und deren Nachbildung in Multispezies-
modellen. 'Summarische Spezies.
Schadstoffgruppe Modellspezies Ausgewdhlte Reaktions-

prozesse
Schadstoffabbau unter
aeroben, denitrifizierenden,

Mineraldlkohlenwasserstoffe
(MKW)

Schadstoffe: Benzol, Toluol, Xylol,
Ethylbenzol, sonstige Aromaten’, aliphatische

Kohlenwasserstoffe'

Reaktionspartner: Sauerstoff, Nitrat, Sulfat,
Eisenoxid

Reaktionsprodukte: geldstes Eisen, Methan,
anorganischer Kohlenstoff, Eisensulfid

sulfat- und eisenreduzierenden
und methanogenen Bedin-
gungen

Chlorierte Kohlenwasserstoffe
(CKW)

Ausgangsschadstoffe: Tetrachlorethen
(PER), Trichlorethen (TRI)
Reaktionspartner: aliphatische Kohlen-
wasserstoffe (KW), Wasserstoff, Sauerstoff,
Nitrat, Sulfat, Eisenoxid
Reaktionsprodukte: TRI, cis-1,2-Dichlor-
ethen (CIS), Vinylchlorid (VC), Ethen,
gel6stes Eisen, Methan, anorganischer
Kohlenstoff

Reduktive Dechlorierung von
PER, TRI, CIS und VC;
Oxidation von TR, CIS, VC;
Reduktion von KW; Oxidation
von KW unter aeroben,
denitrifizierenden, sulfat- und
eisenreduzierenden und
methanogenen Bedingungen

Polyzyklische aromatische
Kohlenwasserstoffe (PAK)

Schadstoffe: Naphthalin, Acenaphthylen,
Acenaphthen, Fluoren, Phenanthren,
Anthracen, Fluoranthen, restliche PAK'
Reaktionspartner: Sauerstoff
Reaktionsprodukte: anorganischer
Kohlenstoff, Metabolite

Aerober Schadstoffabbau;
Sorption

Die Abbildung 18 zeigt die Berechnungsergebnisse eines Multispeziesmodells fir ausge-
wahlte Modellspezies. Dargestellt ist eine typische Altlastensituation, in der abbaubare
organische Schadstoffe in Form von Kohlenwasserstoffen aus mehreren Altablagerungen ins
Grundwasser freigesetzt werden, was wiederum eine Folge von biogeochemischen Reak-
tionen auslést.
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Die Kohlenwasserstoffe strémen zunachst mit dem Grundwasser ab. Gleichzeitig kommt es
zu einem aeroben Schadstoffabbau, der sich in einem Verbrauch von geléstem Sauerstoff
zeigt. Dieser Abbau wird durch aerobe Bakterien realisiert, die vor allem im Anstrombereich
der Altablagerungen und an den Fahnenrdndern aktiv sind, weil sich dort schadstoff- und
sauerstoffhaltiges Grundwasser mischt. Im anaeroben Abstrombereich der Altablagerungen
entwickeln sich eisenreduzierende Bakterien (nicht gezeigt), deren Abbautatigkeit sich in
erhdhten Gehalten an geldéstem Eisen im Grundwasser manifestiert.

Weitere Beispiele fiir die Simulation des reaktiven Stofftransports mit Multispeziesmodellen
finden sich unter der Rubrik ,Simulation System - Verification® auf der Internetseite
www.virtual-aquifer.de. Vertiefende Informationen zu Multispeziesmodellen fir reaktiven
Stofftransport kénnen der Handlungsempfehlung KORA Kapitel A5 und der Synopse des
Themenverbundes ,Modellierung Prognose® mit dem Titel ,Systemanalyse, Modellierung und
Prognose der Wirkungen naturlicher Schadstoffminderungsprozesse - eine rezente Synopse*
entnommen werden. Hinweise zur Wahl geeigneter Abbaukinetiken kbnnen SCHAFER, D. ET
AL (2007) entnommen werden.

\
geldster Sauerstoff

Kohlenwasserstoffe

54300001 5430000 ) r

Hochwert [m]
Hochwert [m]

54290004 5429000 N . / [

| 5428000 : : =4
‘ ‘ ‘
3457500 3458500 3459500 3457500 3458500 3459500

: Rechtswert

5428000+

I Rechtswert [m] I I
S tHR

ML erobe Bakterieni geldstes Eisen|

5430000 5430000

Hochwert [m]
Hochwert [m]

5429000 5429000

5428000+ 5428000+

T T T - T T T
3457500 3458500 3459500 3457500 3458500 3459500
Rechtswert [m] Rechtswert [m]

Abbildung 18: Berechnete Konzentrationen fiir ausgewahlte Modellspezies.
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A2 Numerische Lésung der Strémungs- und Transport-
gleichung

A2.1 Strémung
A2.1.1 Einfiihrung

In Kapitel A1.1 wurde erlautert, dass die Grundwasserstrémung durch eine partielle Diffe-
rentialgleichung zweiter Ordnung beschrieben werden kann. Fir diese Differentialgleichung
wurden bisher nur fiir sehr stark vereinfachende Annahmen analytische Lésungen entwik-
kelt. Um beliebige Geometrien von Grundwasserleitern, Vorflutern, Brunnen und auch den
Einfluss von Heterogenitéten berechnen zu kénnen, bedient man sich daher besser numeri-
scher Verfahren.

Bei den numerischen Verfahren wird die raumlich kontinuierliche Lésung der partiellen Diffe-
rentialgleichung der Grundwasserstromung - die Piezometerhéhenverteilung - durch eine
nach unterschiedlichen Verfahren bestimmte Lésung an einer endlichen Anzahl von Gitter-
punkten angenahert.

Als Lésungsmethoden haben sich das Finite Differenzen Verfahren ("FD") und die Methode
der Finiten Elemente ("FE") durchgesetzt. Eine geringere Verbreitung hat die Methode der
Finiten Volumen gefunden. Daher wird auf diese Methode nachfolgend nicht weiter einge-
gangen.

Dem FD- und FE-Verfahren ist gemeinsam, dass das zu betrachtende Gebiet in eine endli-
che Zahl von Teilflachen diskretisiert, d.h. aufgegliedert wird. Auffalligster Unterschied zwi-
schen den beiden Methoden ist die Art der Diskretisierung. Wahrend beim FD-Verfahren der
Modellraum im Grundriss betrachtet in rechteckige, oft quadratische Zellen aufgeteilt wird,
kann das FE-Modellnetz aus einem unregelmafRigen Netz von Elementen praktisch beliebi-
ger Form (Dreiecke, Vierecke u.a., auch in gemischter Form) bestehen. Bei dreidimensiona-
ler Betrachtung handelt es sich beim FD-Verfahren um wirfel- oder quaderférmige Zellen,
bei der FE-Methode um vielfaltige Formen wie z.B. Tetraeder, Prismen, Dreiecks- oder Vier-
eckspyramiden und andere.

Das FD-Verfahren liefert als Ergebnis eine mittlere Piezometerhéhe der einzelnen Modell-
zelle, wohingegen das FE-Verfahren die Piezometerh6he an den Eckpunkten der Elemente
berechnet. Zum Beispiel wirde die Piezometerhdhenverteilung einer freien Grundwasser-
oberflache nach dem FD-Verfahren eine treppenformige Gestalt annehmen. Das Ergebnis
des FE-Verfahrens kann z.B. bei der Verwendung von Dreieckselementen mit einer aus
vielen einzelnen Ebenen (den Elementen) aufgespannten facettierten Oberflache beschrie-
ben werden.

Beide Verfahren nahern die exakte Losung der Differentialgleichung auf unterschiedliche Art
und Weise an. Bei bekannter Parameterverteilung und vergleichbarer Diskretisierung sind
die Ergebnisse beider Methoden gleichwertig (DvGw, 2004). Die Genauigkeit der Ergebnisse
beider numerischer Lésungsverfahren ist letztlich nur eine Frage der Feinheit der Diskreti-
sierung.

Oft wird die Frage in den Raum gestellt, welche Lésungsmethode zu bevorzugen ist. Eine
definitive Antwort auf diese Frage gibt es nicht. Beide Lésungsmethoden haben eine weite
Verbreitung gefunden und keiner Methode ist es bisher gelungen, die andere zu verdrangen.
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Ein Vorteil der FE-Methode ist seine groRRere Flexibilitdt beim Aufbau des Modellgitters. Da
die Elemente in Form und GréRe variabel sein kénnen, kann das Modellgitter sehr gut an die
naturlichen Verhéltnisse angepasst werden. Bereiche von besonderem Interesse bzw. Berei-
che mit héherer Erkundungsdichte kénnen praktisch beliebig verdichtet werden, wahrend
Bereiche mit geringerer Informationsdichte weitstandiger diskretisiert werden kdénnen. Das
FD-Modellgitter ist dagegen normalerweise rechtwinklig aufgebaut und von daher nicht so
flexibel wie das FE-Modellgitter. Aufgrund des FD-Prinzips von maximal vier (2D) bzw. sechs
Nachbarzellen im 3D-Modell sind Verdichtungen des Modellgitters zwar mdglich, diese zie-
hen sich dann aber durch das ganze Modell hindurch (siehe Abbildung 19). Die Hauptachsen
eines mdglichen Anisotropietensors sind beim FD-Netz stets parallel den Gitterachsen
orientiert. Andert sich im Feld die Richtung eines solchen Tensors, kann dies im klassischen
FD-Netz nicht abgebildet werden. Manche FD-Modelle kdnnen die genannten Nachteile
durch die Anwendung curvilinearer Gitter in gewissem Mal} kompensieren.
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Abbildung 19: Diskretisierungsprinzipien: Modellgebiet (links), Finite Differenzen Gitter
(mitte), Finite Elemente Gitter (rechts)
(veréndert nach WANG, H.F. & ANDERSON, M. P. 1982)

Generell kann man sagen, dass eine Hervorhebung der Nachteile des FD-Verfahrens
gegenliber dem FE-Verfahren vielfach eher historisch begriindet ist und aus einer Zeit
stammt, in der mit Speicher- und Rechenzeit noch besonders sparsam umgegangen werden
musste. Mit der heutigen Rechnergeneration kénnen relativ problemlos Modelle mit meh-
reren Hunderttausend bis Millionen Zellen bzw. Knoten verarbeitet werden (siehe Abbildung
20), so dass sehr feine rdumliche Diskretisierungen auch mit dem FD-Verfahren realisiert

werden kénnen.
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Quelle: HydroGeoLogic Inc.

2088.8 m

Quelle: DHI-WASY GmbH

Abbildung 20: Komplexe 3D Modellgitter: Finite Differenzen (oben), Finite Elemente (unten)
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Bei Zellabstdnden von wenigen Zehnermetern bis hinunter in den Meterbereich kann das
FD-Verfahren meist allen Erfordernissen der Praxis gerecht werden. Die Entscheidung fiir
die eine oder andere Methode ist eine Frage des Einzelfalls und nicht ausschlie3lich von
fachlichen Erfordernissen gepréagt.

Eine ausflhrliche mathematische Herleitung der FD- und FE-Methode ist nicht Ziel dieser
Arbeitshilfe und wiirde auch deren Rahmen sprengen. Zur Theorie numerischer Modelle gibt
es eine Reihe sehr guter Lehrblicher. Insbesondere zur Anwendung numerischer Verfahren
im Themenfeld Grundwasser sei auf die Arbeiten von KINZELBACH (1986), KINZELBACH &
RAUSCH (1995), ISTOK (1989) und WANG & ANDERSON (1982) hingewiesen. In den folgenden
Kapiteln werden nur die Grundzige der Verfahrensweisen skizziert.

A2.1.2 Finite Differenzen Verfahren

Beim FD-Verfahren wird die kontinuierliche Lésung der Differentialgleichung durch die Bil-
dung von Differenzenquotienten angenahert.

Dazu wird das Modellgebiet rdumlich in eine endliche Anzahl von rechteckigen Zellen bzw.
Blocken diskretisiert. Man unterscheidet flachenzentrierte und knotenzentrierte Modellgitter.
Bei den flachenzentrierten Diskretisierungsverfahren liegen die Berechnungspunkte im
Mittelpunkt der durch das Modellgitter bestimmten Zellen oder Blécke. Beim knotenzentrier-
ten Verfahren liegen die Berechnungspunkte dagegen auf den Kreuzungspunkten des
Gitters. Die zugehdrigen Zellen ergeben sich dann aus den Mittelsenkrechten der Verbin-
dungslinien zwischen den Knoten. Beide Verfahren sind mathematisch identisch. Weit
verbreitete Anwendung haben die flachenzentrierten Gitter gefunden.

Die FD-Methode lasst sich anhand der Wasserbilanz einer 2-D Modellzelle fir den ge-
spannten Aquifer erldutern. Gesucht ist die unbekannte Piezometerh&henverteilung an »
Modellzellen am Ende eines bestimmten Zeitintervalls.

Eine Modellzelle des FD-Verfahrens besitzt im 2D-Fall vier benachbarte Zellen, Giber die ein
Wasseraustausch erfolgen kann. Zuséatzlich kann Uber die Dachflache ein Quell- bzw.
Senkenterm bericksichtigt werden. Aus Griinden der Kontinuitdt ist in einem Zeitintervall die
Summe der Wasserflisse Uber die Seiten und Dachflache einer Modellzelle gleich dem Vo-
lumen des Wassers, das in diesem Zeitintervall in der Modellzelle gespeichert oder aus dem
Speichervorrat abgegeben wurde (siehe Kapitel A1.1.3, Gleichung A1-12). Im stationdren
Fall ist die Summe der Wasserflisse gleich Null.

Die Wasserflisse Uber die Seiten der Modellzelle kénnen mit Hilfe des DARCY-Gesetzes
Uber den Gradienten und die Transmissivitédt zwischen benachbarten Zellen zu einem noch
festzulegenden Zeitpunkt (siehe Kapitel A1.1.4) wéhrend des Zeitintervalls ausgenéhert
werden. Ersetzt man in der Kontinuitatsgleichung die Wasserfliisse durch die aquivalenten
Terme des DARCY-Gesetzes, erhdlt man nach einigen algebraischen Umformungen die
Knotengleichung fur die betrachtete Modellzelle, in der als Unbekannte beim impliziten
Lésungsschema (siehe Kapitel A1.1.4) nur noch die Piezometerh6hen der betrachteten Zelle
und seiner vier Nachbarn zum Ende des Zeitintervalls enthalten sind.

In einem FD-Modell kénnen die einzelnen Modellzellen abweichende hydraulische Eigen-
schaften besitzen. Haben benachbarte Zellen eine unterschiedliche Transmissivitat, so muss
zwischen diesen Modellzellen eine geeignete mittlere Transmissivitdt bestimmt werden.
Dazu wird in der Regel das entsprechend der Zelldimensionen gewichtete harmonische
Mittel der beiden Transmissivitdten verwendet.
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Wird die zuvor beschriebene Knotengleichung fiir » Modellzellen aufgestellt, erhdlt man im
Fall des gespannten Grundwasserleiters ein lineares Gleichungssystem bestehend aus »
Gleichungen mit » unbekannten Piezometerhéhen. Auf der linken Seite der einzelnen Glei-
chungen stehen die unbekannten Piezometerhéhen der jeweils funf beteiligten Modellzellen
mit ihren Koeffizienten, die die einzelnen Zellabstande und hydraulischen Eigenschaften der
einzelnen Zellen berucksichtigen. Die rechte Seite der Gleichung besteht aus einem Quell-
bzw. Senkenterm sowie dem im Zeitschritt gespeicherten/entleerten Wasservolumen.

Ein solches Gleichungssystem kann mit verschiedenen Verfahren entweder direkt oder itera-
tiv gel6st werden.

Die Ubertragung des FD-Verfahrens auf andere Aquifertypen (Mehrschichtaquifere, freie
Grundwasseroberfldche u.a.) ist moglich.

Im 3D Fall besitzt jede Modellzelle sechs Nachbarzellen. Die Berechnung des vertikalen
Wasseraustauschs erfolgt in diesem Fall analog Uber die vertikale Durchlassigkeit der ein-
zelnen Modellzellen und den aus der Zellgeometrie abgeleiteten harmonischen Mittelwerten
der Transmissivitat.

Bei Aquiferen mit freier Grundwasseroberfldche ist die Transmissivitat keine konstante
Grolie, sondern hangt unmittelbar von der Piezometerhéhe ab. Dadurch wird das ent-
stehende Gleichungssystem nichtlinear und kann ausschlieRlich mit iterativen Verfahren
gel6st werden.

A2.1.3 Finite Elemente Verfahren

Die mathematische Herleitung der FE-Methode ist gegenlber der des FD-Verfahrens deut-
lich komplizierter. Das FE-Verfahren kann nach der weit verbreiteten GALERKIN Methode
(Methode der gewichteten Residuen) kurz umrissen wie folgt erldutert werden.

Das Modellgebiet wird in eine endliche Anzahl unregelmaflig geformter Elemente diskreti-
siert. Die Eckpunkte der Elemente bilden die Modellknoten, fir die die Piezometerhéhen be-
rechnet werden. Innerhalb der Elemente sind die hydraulischen Eigenschaften konstant. Von
Element zu Element kénnen sie dagegen unterschiedlich sein.

Gesucht ist wieder die unbekannte Piezometerhéhenverteilung an » Modellknoten am Ende
eines bestimmten Zeitintervalls. Im Gegensatz zur FD-Methode ist die Piezometerhdhe nicht
nur an den Modellknoten, sondern auch innerhalb der Elemente definiert. Im einfachen Fall
ist die unbekannte Piezometerhéhe an einem beliebigen Punkt z.B. innerhalb eines Dreieck-
elementes durch eine lineare Interpolation zwischen den Modellknoten definiert. Diese In-
terpolationsfunktion spielt beim GALERKIN Verfahren eine entscheidende Rolle.

Beim Verfahren der gewichteten Residuen nach GALERKIN wird flr die zu I6sende Differen-
tialgleichung zunachst eine Naherungslésung definiert bestehend aus Werten fiir die Piezo-
meterhéhe an den Modellknoten und einer zugehdérigen Ansatz- bzw. Gewichtungsfunktion.
Wird diese Naherungslésung in die Differentialgleichung eingesetzt, ist diese nicht mehr
exakt erfillt. Es verbleibt ein Residuum. Das Residuum ist ein Mal} fiir die Ungenauigkeit der
Naherungslésung.

Ziel des GALERKIN Verfahrens ist es, an n Modellknoten die Summe der gewichteten Resi-
duen Null werden zu lassen. Dazu werden die Produkte aus Residuen und zugehériger Ge-
wichtungsfunktion integriert und Null gesetzt. Beim GALERKIN Verfahren werden fir diese
Gewichtung die bereits erwédhnten Interpolationsfunktionen herangezogen. Wird in das Inte-
gral anstelle des Residuums die Naherungslésung fur die Differentialgleichung eingesetzt, so
entsteht nach partieller Integration und Einsetzen der Interpolationsfunktion beim gespannten
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Grundwasserleiter ein System von # linearen Gleichungen mit » unbekannten Piezometer-
héhen.

Das Gleichungssystem kann in Matrixform Uberflihrt werden. Die Gleichung enthélt dann
eine Spaltenmatrix der Piezometerhéhen zum Ende des Zeitintervalls. In die quadratische
Koeffizientenmatrix der Piezometerhéhen geht neben der Geometrie der einzelnen Elemente
auch deren hydraulische Leitfahigkeit ein. Sie wird daher als "globale Durchlassigkeitsmatrix"
bezeichnet. Eine weitere Spaltenmatrix enthalt die zeitlichen Ableitungen der Piezometerhd-
hen, und deren ebenfalls quadratische Koeffizientenmatrix berticksichtigt die Speicherung in
den einzelnen Elementen. Auf der rechten Seite der Gleichung befinden sich zwei Spalten-
matrizen der Randzufliisse und sonstiger Quellen bzw. Senken.

Ganz ahnlich wie beim FD-Verfahren sind die Koeffizientenmatrizen des FE-Verfahrens nur
sehr dinn besetzt, da nur die Eigenschaften der an einen Modellknoten angrenzenden Ele-
mente ("Patch") zu dessen Piezometerhéhe beitragen. Die Koeffizienten der nicht zum Patch
des Modellknotens gehérenden Elemente sind jeweils gleich Null.

Das Gleichungssystem kann mit verschiedenen Verfahren entweder direkt oder iterativ ge-
I6st werden.

Die Anwendung des FE-Verfahrens ist bei allen denkbaren Aquifertypen méglich.

A2.1.4 Lésung der Gleichungssysteme und zeitliche Diskretisierung

Der Simulationszeitraum eines instationdren Modells wird sowohl beim FD- als auch beim
FE-Verfahren in einzelne Phasen zeitlich aufgeteilt, d.h. zeitlich diskretisiert. Innerhalb der
einzelnen Phasen bleiben die System bestimmenden Randbedingungen (siehe Kapitel
A1.1.5) konstant. Von Phase zu Phase kénnen sich die Randbedingungen dagegen andern.
Jede Phase kann in weitere Zeitintervalle unterteilt werden, um eine hdhere zeitliche
Auflésung zu erhalten. Das erste Zeitintervall einer instationdren Simulation bedarf der
Definition einer Anfangsbedingung (siehe Kapitel 3.7). Jeweils das Ergebnis des vorange-
gangenen Zeitintervalls bildet die Anfangsbedingung des folgenden Intervalls.

Die Vorgehensweisen zur Berechnung des instationdren Flusses sind beim FD- und FE-
Verfahren sehr dhnlich und werden daher an dieser Stelle gemeinsam erlautert. In beiden
Verfahren werden hinsichtlich des zeitlichen Aspekts Differenzenverfahren eingesetzt.

Bei der Beschreibung des FD- und FE-Verfahrens wurde in beiden Fallen ein Zeitintervall
genannt, zu dessen Ende jeweils die unbekannten Piezometerhéhen an den Modellknoten
bzw. den Modellzellen berechnet werden.

Ausgehend von einer stets zu definierenden

Anfangsbedingung (siehe Kapitel A2.1.5)

zu Beginn des Zeitintervalls ist das Ziel, J

eine neue Piezometerhéhenverteilung am Priithinweis

Ende des Zeitintervalls ¢ + At zu berech-

nen. Hierzu muss festgelegt werden, zu v' Welches Lésungsschema wird angewendet?
welchem Zeitpunkt innerhalb des Zeitin-

tervalls die Piezometerhéhengradienten angenahert werden sollen. Man unterscheidet
hierbei explizite und implizite Verfahren.

Beim expliziten Lésungsschema wird dieser Zeitpunkt ¢’ innerhalb des Zeitintervalls ¢ + Ar mit
den bekannten Piezometerhéhen zum Zeitpunkt ¢, d.h. zu Beginn des Zeitintervalls, fest-
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gelegt. Man benutzt also die Ergebnisse des vorangegangenen Zeitschritts. Auf diese Weise
kénnen die gesuchten unbekannten Piezometerhéhen "explizit" fir jede Zelle bzw. Knoten
berechnet werden ohne die neuen Werte der Nachbarknoten bertcksichtigen zu mussen.
Der Nachteil dieses einfachen Verfahrens liegt in der erforderlichen sehr kleinen Zeitschritt-
weite, da sonst die Lésung instabil wird. Es missen beim expliziten Verfahren strenge
Stabilitdtskriterien eingehalten werden. Bei langen Simulationszeitrdumen ergeben sich
neben erheblichen Rechenzeiten zudem haufig nicht zu vernachléssigende Rundungsfehler.
In der Praxis finden explizite Lésungsverfahren nur selten Anwendung.

Bei impliziten Verfahren wird fir den Zeitpunkt ¢ ein beliebiger Zeitpunkt innerhalb des
Zeitintervalls ¢ + At herangezogen. In diesem Fall sind die unbekannten Piezometerhéhen
"implizit" in den zuvor beschriebenen Gleichungssystemen enthalten. Wird der Zeitpunkt zum
Ende des Zeitintervalls verwendet, spricht man vom "vollstdndig impliziten" Schema. Wird
das Verfahren mit dem Zeitpunkt zur Hélfte des Zeitintervalls angewandt, entspricht dies
dem CRANK-NICHOLSON-Schema.

Die Anwendung impliziter Schemata fiihrt zu Gleichungssystemen, die mit direkten und
iterativen Verfahren gelést werden kénnen.

Direkte Gleichungsléser (z.B. GAuss-

JORDAN-Verfahren) 16sen das Gleichungs-

system in einem Schritt. Nachteil der di- J o )
rekten Verfahren ist der sehr groRe Spei- Prathinweis
cherbedarf. Ublicherweise werden heute
iterative Gleichungsldser (lADI-, GAUSS-
SEIDEL-, PCG-, MULTI-GRID-Verfahren u.a.)
verwendet, die nach unterschiedlichen Verfahrensweisen arbeiten.

v' Welcher Gleichungsléser wird eingesetzt?

Gemeinsam ist allen iterativen Verfahren, dass sie mit "geratenen" Anfangswerten arbeiten,
das Ergebnis wieder einsetzen und sich auf diese Weise dem tatsachlichen Ergebnis
annahern. Je besser die geratene Lésung ist, desto schneller wird das Berechnungsergebnis
erzielt.

Um zu entscheiden, wann ein Berechnungsergebnis hinreichend "richtig" ist, miissen bei den
iterativen Verfahren sogenannte "Konvergenzkriterien" definiert werden. Diese werden wéh-
rend der Berechnung als Abbruchkriterium eingesetzt. Wenn die Anderung des Ergebnisses
zwischen zwei lterationen das Konvergenzkriterium unterschreitet, wird die Iteration abge-
brochen und zum né&chsten Zeitschritt Gbergegangen. Je nach Verfahren sind die Kriterien
zur Prufung der Konvergenz unterschiedlich definiert. Es kénnen keine absoluten Regeln zur
Festlegung der GrofRe der Konvergenzkriterien angegeben werden. Sie sind vom Einzelfall
abhangig und sollten begriindet werden. Zu schwache Konvergenzkriterien fihren zu einem
verfrhten Abbruch der lteration und

einem falschen Ergebnis. Zu strenge J

Kriterien verldngern die Rechenzeit un- Priifhinweise

nétig ohne zu einer qualitativen Verbes-

serung des Ergebnisses zu filhren. Im v’ Welche Konvergenzkriterien werden verwendet?

unglnstigen Fall kommt es zur Oszillation
der Ergebnisse und es wird keine Kon-
vergenz erreicht.

v' Nach welchen Kriterien wurden diese festgelegt?

Die beste Methode zur Optimierung der Konvergenzkriterien ist die Kontrolle des Ergeb-
nisses Uber die Wasserbilanz des Gesamtmodells: Das Verhaltnis zwischen den Summen
aller Zu- und Abfliisse sollte méglichst nahe an Eins liegen. Der Unterschied (d.h. der Fehler)
sollte in der Regel Bruchteile eines Prozentes der Wasserflisse nicht Uberschreiten. Im
Zweifel eignet sich ein Vergleich von Ergebnissen mit unterschiedlichen Konvergenzkriterien
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zu deren Beurteilung. Die Wahl fallbezogener Konvergenzkriterien ist ein wichtiger Schritt zur
wirtschaftlichen Optimierung von Simulationen.

A2.1.5 Anfangsbedingungen

FUr numerische L&sungen der Grundwasserstrémung ist grundséatzlich die Definition von
Anfangsbedingungen erforderlich. Die Anfangsbedingung beschreibt den Zustand des
Systems zu Beginn des Zeitintervalls ¢ + A am Beginn der Simulation. Als Anfangsbedin-
gungen kénnen fur instationédre Simulationen gemessene Piezometerhdhenverteilungen her-
angezogen werden.

Kénnen diese z.B. aufgrund des vor-

handenen Messstellennetzes nur mit ge-

ringer Gute entwickelt werden, bedarf das J o )

Modell bei instationdren Simulationen Prafhinweis
einer Anpassungsphase an die Randbe-

dingungen des Systems. Es muss daher

beachtet werden, dass in der Anfangs-

phase instationdre Modelle nur in Ausnah-
mefallen Messergebnisse gut nachvollziehen kénnen.

v'  Wie wurden die Anfangsbedingungen ent-
wickelt?

Fur stationdre Berechnungen sind Anfangsbedingungen vom Grundsatz her eigentlich nicht
erforderlich, da die Ldsung mit dem Erreichen der Stationaritdt ausschlieBlich von den
Randbedingungen gesteuert und damit unabhangig von den Anfangsbedingungen wird.
Stationdre Simulationen kénnen nur Uber iterative Verfahren erfolgen. Iterative Verfahren
bendtigen jedoch einen geratenen Startwert. Insofern kann die Anfangsbedingung bei
stationdren Simulationen eine willkiirlich festgelegte sein. Je naher sie der stationdren
Lésung entspricht, desto kirzer ist jedoch die Rechenzeit bis zur Konvergenz.

A2.1.6 Randbedingungen der Grundwasserstromung

Fur die Lésung partieller Differentialgleichungen 2. Ordnung mit numerischen Verfahren ist
neben den Anfangsbedingungen auch die Definition von Randbedingungen erforderlich, mit
denen das Strémungsverhalten an den Randern aber ggf. auch innerhalb des Modells vor-
gegeben wird. Die Randbedingungen sind die pragenden Bestandteile eines Modells und
mussen sorgféaltig erarbeitet werden. Naheres zu diesem Thema findet sich in den Kapiteln
21.1,3.5und A1.1.5.

Es sind als mégliche Randbedingungen zu nennen:

e Randbedingung 1. Art (DIRICHLET-Typ): Festpotenzial, d.h. vorgegebene

Piezometerhbhe.

e Randbedingung 2. Art (NEUMANN-Typ): konstanter Gradient senkrecht zum
Rand, entspricht konstantem Rand-
zufluss.

e Randbedingung 3. Art (CAUCHY-Typ): Linearkombination aus 1. und 2. Art,

Leakage-Randbedingung, Festpoten-
zial mit hydraulischem Widerstand.

Randbedingungen werden in numerischen Modellen nach der FE- bzw. FD-Methode
prinzipiell &hnlich behandelt. Bei Festpotenzialen ist die Knoten- oder Zellgleichung
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unabhéngig vom Geschehen an den Nachbarknoten explizit ohne weitere Berechnung
gelbst. Randzufllisse sind in den Gleichungssystemen der FE- bzw. FD-Methode jeweils auf
der rechten Seite der Gleichungen enthalten. Erhalt die betreffende Modellzelle bzw. das
betreffende Element des Patches keinen Randzufluss, ist der entsprechende Term der
Gleichung gleich Null. Flisse Uber Leakageknoten werden analog den Randzufliissen
behandelt.

Die mathematische Behandlung der Festpotenziale zeigt die Gefahr bei deren Anwendung.
Die Festpotenzialh6he bleibt bei der Simulation konstant unabhangig von den Bedingungen
an den Nachbarknoten. Wird in einem Nachbarknoten stark abgesenkt, z.B. durch eine
Grundwasserentnahme, andert sich die Piezometerhéhe am Festpotenzialknoten nicht. Auf
diese Weise kann im Modell beliebig viel Wasser erzeugt werden. Festpotenziale als Rand-
definition sollten daher in der Regel tatsadchlich auch nur da angewendet werden, wo der
Untergrund entsprechend "unendlich" viel Wasser zu Verfugung stellen kann. In allen ande-
ren Fallen ist bei der Anwendung von Festpotenzialen grofde Vorsicht geboten.

Unterschiede zwischen der FE- bzw. FD-

Methode  bestehen  bezlglich  der
Behandlung von Quellen und Senken. Priifhi .
Wihrend bei der FD-Methode alle Arten rurminwelse
von Quellen und Senken (Grund- o ,
4 Welche Art Randbed. d
wasserneubildung, Randzufliisse, Brun- Ve%,:esdet? R

nen etc.) gleich behandelt werden, kann
bei der FE-Methode zwischen flachen-

haften (z.B. Grundwasserneubildung), ,
v Welche Randbedingungen wurden gewdhlt,

linienhaften (z.B. Flielgewdasser) und . iy .
. wenn keine natirlichen Gegebenheiten genutzt
punktférmigen Quellen und Senken (z.B. werden kénnen?

Brunnen) unterschieden werden.

v' Spiegeln die Randbedingungen natiirliche Gege-
benheiten wider?

Bei vergleichsweise grober Diskretisierung ist die FE-Methode diesbeziiglich der FD-
Methode im Vorteil. Bei feiner Diskretisierung wird dieser Vorteil wieder Gberdeckt von den in
der Regel mangelnden Kenntnissen der geometrischen und hydraulischen Eigenschaften im
Detail, so dass beide Verfahren dann wieder gleichwertig sind.
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A2.2 Transport

Zu lésen ist die allgemeine Transportgleichung (dargestellt fiir den nichtreaktiven Transport):

% = —V(uc)+V(DVc)+o  Gleichung A2-1

Stoffkonzentration M/L®

Zeit T

Abstandsgeschwindigkeit LIT
Diffusions-/Dispersionskoeffizient L*/T
Nabla-Operator in drei Dimensionen (6/0x,0/0y,0/0z)
= Externer Quell/Senkenterm M/L*/T

mit

9 9o~ o

Wie bei der Strdomungsmodellierung ist das Ziel auch bei der Stofftransportmodellierung, eine
numerische Naherungslésung der Differenzialgleichung zu finden, da deren exakte Losung
nicht bestimmt werden kann. Ein wesentlicher Unterschied zwischen Strémungs- und
Transportmodellierung besteht jedoch in den zugrundeliegenden Prozessen und damit in der
Differenzialgleichung, die zur Prozessbeschreibung herangezogen wird.

Bei der Grundwasserstrémung handelt es sich letztlich um die Ausbreitung einer Stérung
(z.B. Wasserspiegelabsenkung durch Entnahme) in alle Raumrichtungen. Die Strémungs-
gleichung gehért zur Gruppe der parabolischen bzw. elliptischen Differenzialgleichungen. Zur
Lésung dieser Art von Differenzialgleichung sind die sog. Euler-Verfahren oder
Gitterverfahren (z.B. Finite Differenzen, Finite Elemente) sehr gut geeignet. Andere
Diskretisierungsverfahren sind daher auch nicht gebrduchlich (siehe Kapitel A2.1.1).

Der Stofftransport im Grundwasser hingegen weist zwei unterschiedliche Aspekte auf.
Einmal gibt es die diffusiv/dispersive Stoffausbreitung, bei der es sich, wie bei der Grund-
wasserstrémung, um die Ausbreitung einer Stérung (z.B. Schadstoffeintrag) in alle Raum-
richtungen handelt. Entsprechend kann der diffusiv/dispersive Stofftransport auch wieder
sehr gut auf der Basis eines Gitterverfahrens beschrieben werden. Der advektive
Stofftransport hingegen bedeutet die Ausbreitung einer Stérung entlang charakteristischer
Bahnlinien, d.h. nur in eine Raumrichtung. Die zugehérige Differenzialgleichung ist von
hyperbolischem Typ. Diese Art Gleichungen lasst sich numerisch am besten mit sog.
Lagrange- oder particle-tracking-Verfahren 16sen (z.B. Charakteristikenmethode, Random-
Walk-Verfahren, s.u.), Gittermethoden sind hierfir grundsétzlich weniger gut geeignet.

Die duale Natur der Transportgleichung hat weitreichende Folgen. Zunachst ist es so, dass
es kein Diskretisierungsverfahren gibt, das fir beide Aspekte des Stoffiransports optimal
geeignet ist. Stattdessen bieten viele Transportmodelle mehrere alternative Diskretisierungs-
verfahren an. Dies wiederum erfordert vom Bearbeiter, dass er das flr die gegebene
Situation am besten geeignete Verfahren erkennen und auswahlen muss. Letztlich wird eine
Transportmodellierung dadurch meist deutlich aufwéndiger als eine Strdmungsmodellierung,
und es besteht die Gefahr, dass allein durch die Wahl eines ungeeigneten Diskretisierungs-
verfahrens ein fehlerbehaftetes Ergebnis produziert wird. Bei der Strémungsmodellierung ist
dies so nicht der Fall.
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A2.2.1 Gitterverfahren (Euler-Verfahren)

Zu den numerischen Lésungsverfahren, die auf der Diskretisierung der Differentialgleichung
auf Gittern beruhen, zahlen die bereits fir die Stromungsmodellierung beschriebenen Finite-
Differenzen-Verfahren (FD) und die Finite-Elemente-Verfahren (FE) (siehe Kapitel A2.1.2
und A2.1.3). Zur Verwendung kommen in geringerem Umfang auch Finite-Volumen-
Verfahren (FV).

Das Prinzip des FD-Verfahrens besteht darin, die Differenzialgleichung zur Beschreibung
des Stofftransports durch Differenzenquotienten in Raum und Zeit anzundhern. Die Unbe-
kannte, nach der die Transportgleichung gelést wird, ist die Stoffkonzentration im Grund-
wasser. Die Verwendung von Differenzen anstelle von Differenzialen fuhrt, wie bei der
Strémungsmodellierung, dazu, dass das Modellgebiet kein rdumliches Kontinuum mehr
darstellt, sondern dass es auf einem Modellgitter diskretisiert werden muss. Die Konzentra-
tionen werden daher z. B. beim FD-Verfahren nicht Uberall im Modellgebiet berechnet,
sondern nur an diskreten Gitterpunkten. Diese Gitterpunkte werden auch Berechnungs-
punkte oder Knoten genannt.

Ebenso wird das zeitliche Kontinuum durch diskrete Zeitpunkte ersetzt, flr die die neuen
Konzentrationen berechnet werden. Beim expliziten Verfahren werden in den Differenzen-
termen die Konzentrationen zum Anfangszeitpunkt ¢ benutzt. Deshalb kénnen die Knoten-
gleichungen unabhangig voneinander geldst werden. Der Vorteil des expliziten Verfahrens
ist, dass es nur einen geringen Speicherbedarf aufweist Der Nachteil ist, dass numerische
Stabilitatskriterien (s.u.) sehr streng zu befolgen sind und dass daraus meist sehr kleine
Zeitschrittweiten resultieren. Im Gegensatz zur Strémungsmodellierung sind explizite
Verfahren bei der Transportmodellierung jedoch durchaus gebrauchlich.

Beim impliziten Verfahren werden alle Konzentrationen in den rdumlichen Differenzentermen
zum neuen Zeitpunkt t + At angesetzt. Die neuen Konzentrationen am Knoten selbst hdngen
damit auch von den neuen Konzentrationen an den Nachbarknoten ab. Die Knotenglei-
chungen kdénnen daher nicht mehr separat geldst werden. Stattdessen muss flir » Knoten ein
Gleichungssystem mit » Gleichungen flir » Unbekannte geldst werden.

Eine Besonderheit bei der Diskretisierung

der Transportgleichung mit einem Gitter-

verfahren ist die Bildung des advektiven J

Transportterms u-< (Produkt aus Ab- Priithinweise

standsgeschwindigkeit und Konzentration,

siehe Kapitel A1.2.1). Weil beispielsweise v Gibt es eine Aussage zur rdumlichen Gewichtung
beim FD-Verfahren die Geschwindig- der Differenzenterme?

keiten zwischen den Zellen bekannt sind

(sie werden aus den Gradienten der berechneten Piezometerh6hen ermittelt), die
Konzentrationen jedoch in der Zellmitte, ist eine eindeutige Zuordnung von Geschwindigkeit
und Konzentration fir den Advektionsterm nicht mdglich. Viele Modelle bieten deshalb
mehrere Kombinationsmdglichkeiten an. Bei der so genannten upwind-Gewichtung wird die
Geschwindigkeit mit der Konzentration der im Oberstrom gelegenen Zelle multipliziert, bei
der sog. zentralen Gewichtung mit dem arithmetischen Mittelwert der Konzentrationen der
beiden benachbarten Zellen. Die Wahl des Gewichtungsverfahrens kann sich deutlich auf
das Berechnungsergebnis auswirken (siehe Kapitel A2.2.2)

Die Unterschiede zwischen FD-Verfahren und FE-Verfahren koénnen in Analogie zur
Stromungsmodellierung betrachtet werden (siehe Kapitel A2.1.2, A2.1.3). Sie werden
deshalb hier nicht mehr gesondert diskutiert.
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Die Anwendung eines Gitterverfahrens zur Diskretisierung der Transportgleichung fuhrt, wie
im Fall der Strdmungsgleichung, bei impliziter zeitlicher Diskretisierung zu einem linearen
Gleichungssystem. Allerdings sind die Koeffizientenmatrizen beim Stofftransport im Gegen-
satz zu denen bei der Grundwasserstromung nicht symmetrisch. Es kommen daher zwar
zum Teil andere Gleichungsléser zur Anwendung, die grundséatzliche Vorgehensweise ist
jedoch dieselbe (siehe Kapitel A2.1.4) und wird hier nicht mehr wiederholt.

Gitterverfahren  sind relativ.  robuste
Lésungsverfahren, die deshalb auch zur

Simulation des Stofftransports  weit J

verbreitet sind. Bei Einsatz eines Priifhinweis
Gitterverfahrens zur Stofftransportsimu-

lation muss das Gitter aus der Stro- v' Welcher Gleichungsléser wird eingesetzt?
mungsmodellierung Ubernommen wer- v Welche Konvergenzkriterien werden ver-
den. Daher muss in diesem Fall bereits wendet?

das Strémungsgitter den Anforderungen v Waurde die Massenbilanz tberprift?

der Transportmodellierung genugen (z.B.

hinsichtlich der rdumlichen Auflésung). Das

aktive Modellgebiet fir den Stofftransport kann jedoch kleiner sein als das fiir die
Grundwasserstrémung.

Der Nachteil der Gitterverfahren besteht darin, dass die Diskretisierung des Advektionsterms
auf einem Gitter zu ungenauen oder fehlerhaften Ldésungen flihren kann (numerische
Dispersion und Oszillationen der Lésung). Dies wird im folgenden Kapitel eingehender
diskutiert.

A2.2.2 Numerische Kriterien fiir Gitterverfahren

Das Phanomen der numerischen Dispersion lasst sich anschaulich am Beispiel einer
scharfen Konzentrationsfront darstellen (siehe Abbildung 21). Diese verldsst zum Zeitpunkt ¢
den Knoten 1 durch advektiven Transport. Nach dem Zeitschritt At erreicht die Front eine
Position zwischen Knoten 1 und 2 (unteres Bild). Die Diskretisierung auf dem Gitter verlangt
jedoch, dass der Wasserinhaltsstoff gleichmafig Gber die gesamte Zelle 2 verteilt wird (die
Gitterzelle ist die kleinste rdumliche Einheit des Modells). Aus Griinden der Massenerhaltung
muss die resultierende Konzentration in Zelle 2 daher kleiner sein als die urspriingliche
Konzentration an der Stofffront. In der Folge wird die Stofffront aufgeweitet, was einer
zusatzlichen Vermischung entspricht. Dieser kunstliche Vermischungsprozess wird
numerische Dispersion genannt.

1e 20 —T3e

Abbildung 21: Schematische Darstellung der Ursachen numerischer Dispersion.
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Das Kriterium zur Bewertung der numerischen Dispersion ist die dimensionslose Gitter-
PECLET-Zahl Pe,.

Pe, = & Gleichung A2-2
or

mit Ax = Gitterweite L
oy = Léangsdispersivitét L

Die Gitter-PECLET-Zahl Peg sollte immer kleiner gleich 2 sein. Dadurch wird der parabolische
Charakter der Differentialgleichung hervorgehoben. Die numerische Dispersion wird dann
klein gegen die ,echte” physikalische Dispersion. Bei gegebener Dispersivitédt a, (siehe
Kapitel A1.2.3) ergibt sich aus dem PECLET-Kriterium ein Richtwert fir die Gitterweite, der
nicht Gberschritten werden sollte.

Eine weitere Mdglichkeit, die humerische Dispersion zu verringern, besteht in der Wahl eines
zentralen Differenzenschemas im Raum (siehe Kapitel A2.2.1). Grundsatzlich sind zentrale
Schemata genauer als upwind-gewichtete Differenzen. Allerdings kann ihre Anwendung zu
unphysikalischen Oszillationen in der Lésung filhren (sog. Uber- und Unterschwinger).
Dieser Effekt ist in Abbildung 22 verdeutlicht. Berechnet wurde der Transport eines nicht
reaktiven Stoffes durch ein eindimensionales Gebiet. Die Dispersion wurde zu Null gesetzt,
d.h. ohne numerische Dispersion sollte sich der Stoff in Form des dargestellten Rechteck-
Pulses durch das Gebiet bewegen. Die obere Abbildung zeigt die Ergebnisse zu einem
gegebenen Zeitpunkt bei Verwendung eines upwind-gewichteten Differenzenschemas.
Deutlich wird die starke klnstliche Vermischung infolge numerischer Dispersion. Die untere
Abbildung wurde mithilfe eines zentral gewichteten Differenzenschemas erzeugt. Hier ist der
Effekt der numerischen Dispersion geringer, dafiir entstehen Uber- und Unterschwinger der
Lésung (Oszillationen).
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Abbildung 22: Auswirkungen von numerischer Dispersion und Oszillationen auf den
Schadstofftransport.
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Oszillationen zeigen eine unzureichende Diskretisierung zwar deutlicher auf als die
numerische Dispersion, es ist allerdings zu bedenken, dass negative Konzentrationen beim
Transport grolde numerische Probleme verursachen kdnnen, wenn zusatzlich chemische
Reaktionen berechnet werden sollen.

Eine weitere dimensionslose Kenngrélke zur Beschreibung der Diskretisierung in
Gitterverfahren ist die Courant-Zahl Co:

u At

Co=|— Gleichung A2-3

mit u = v, =Abstandsgeschwindigkeit L/T
At = zeitliche Schrittweite T
Ax = Gitterweite L

Die Courant-Zahl ist das Verhaltnis zwischen der Schrittweite des advektiven Transports und
der Gitterweite. Bei einer expliziten zeitlichen Diskretisierung muss die Courant-Zahl immer
kleiner 1 sein, d.h. beim advektiven Transportschritt darf keine Zelle Gbersprungen werden.
Nichteinhaltung dieses Kriteriums fihrt in diesem Fall zum Abbruch des Rechenprogramms.
Eine implizite zeitliche Diskretisierung erlaubt zwar grundséatzlich gréRere Courant-Zahlen,
allerdings erhéhen diese die Auswirkungen der numerische Dispersion bzw. der
Oszillationen.

In Analogie zur Gitter-Peclet-Zahl, mit

deren Hilfe ein Richtwert fir die maximale

Gitterweite abgeleitet werden kann, ergibt J L )
sich aus der Einhaltung des Courant- Prafhinweis
Kriteriums bei vorgegebener Gitterweite
ein Richtwert fir die maximale zeitliche
Schrittweite. Der Modellanwender st
daher bei der Festlegung der rdumlichen
und zeitlichen Diskretisierung starker
eingeschrankt als bei der reinen Stré-
mungsmodellierung.

v Wurden die Einhaltung des Peclet- und
Courant-Kriteriums diskutiert?

v Wurde der Einfluss numerischer Dispersion
oder von Oszillationen abgeschétzt?

Als generelle Regel kann man festhalten, dass der Einfluss von numerischer Dispersion und
Oszillationen gering gehalten werden kann, wenn das Gitter-PECLET-Kriterium erfullt ist (Peg
< 2). Aulterdem sollte auch in impliziten Schemata das COURANT-Kriterium eingehalten wer-
den (Co < 1). Dies ist in der Praxis nicht immer mdéglich. Man sollte sich aber des dadurch
entstehenden Fehlers bewusst sein. Beispielsweise werden steile Konzentrationsgradienten,
wie sie an Schadstofffronten auftreten kdnnen, dann nicht immer befriedigend nachgebildet.

A2.2.3 Charakteristiken-Verfahren (Lagrange-Verfahren)

Charakteristiken-Verfahren zeichnen sich durch eine sehr gute Nachbildung des Advek-
tionsterms aus, es kénnen sich jedoch Schwierigkeiten bei der Simulation des Dispersions-
terms ergeben.

Ein Beispiel fir ein Charakteristiken-Verfahren ist das MOC-Verfahren (Method of Charac-
teristics). Es verwendet eine sog. particle-tracking-Technik zur L6sung des Advektionsterms.
Dabei wird zu Beginn der Simulation eine gréRere Zahl virtueller Partikel im Modellgebiet
entweder zufallig oder mit einer festen Ordnung verteilt. Jedem dieser Partikel sind eine
Position und eine Konzentration zugeordnet, d.h. ein Partikel reprasentiert die Schadstoff-
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konzentration in seiner Umgebung. Die Bewegung der Partikel im Modellgebiet wird dann
mithilfe der im Rahmen der Strémungsmodellierung ermittelten Geschwindigkeitsverteilung
beschrieben.

In Abbildung 23 wird beispielhaft dargestellt, wie sich eine Anzahl von Partikeln in einem
Zeitschritt im Modellgebiet bewegen. Die schwarzen Rechtecke symbolisieren die Startposi-
tionen der Partikel zu Beginn des Zeitschritts, die weillen Rechtecke die Positionen am Ende
des Zeitschritts. Die Punkte sind die Mitten der Zellen des Strdmungsgitters.

Abbildung 23: Bewegung von Partikeln beim MOC-Verfahren
(aus ZHENG UND WANG, 1999).

Nachdem die neuen Positionen aller Partikel am Ende des Zeitschritts bestimmt wurden,
wird fir jede Gitterzelle die Konzentration als Mittelwert aller in der Zelle befindlichen Par-
tikelkonzentrationen berechnet. Auf der Basis dieser Zellkonzentrationen wird dann der dis-
persiv/diffusive Stofftransport auf dem Gitter des Strdomungsmodells berechnet (z.B. mit
einem Finite-Differenzen-Verfahren). Die dispersiv/diffusiven Konzentrationsdnderungen
werden schlielich den Konzentrationen der einzelnen Partikel in der jeweiligen Zelle
hinzugezahlt, bzw. (bei einer Verringerung der Konzentration) von diesen abgezogen. Diese
Vorgehensweise wird flr jeden Zeitschritt wiederholt.

Der Vorteil des MOC-Verfahrens ist, dass es im Wesentlichen frei von numerischer Dis-
persion ist (siehe Kapitel A2.2.2). Die Behandlung des advektiven Transports mit einem
Partikelverfahren gewahrleistet beispiels-

weise, dass scharfe Konzentrations-

fronten erhalten bleiben, unabhangig J ) }

davon, an welcher Position des Stro- Priifhinweis

mungsgitters sie sich befinden. Allerdings
ist insbesondere in drei Raumdimen-
sionen ein erheblicher Speicher- und
Verwaltungsaufwand fiur die Partikel not- v Wurdg der Einfluss lokaler Massenbilanzfehler
wendig. AuRerdem garantiert das MOC- diskutiert?

Verfahren keine lokale Massenerhaltung,

denn infolge der kinstlichen Aufspaltung des Transportschritts in einen advektiven und in
einen dispersiv/diffusiven Teilschritt und des stidndigen Wechsels zwischen dem Partikel-
verfahren flir die Advektion und dem Gitterverfahren fur die Diffusion und Dispersion kann es
bei dieser Methode zeitweise zu Fehlern in der Massenbilanz kommen.

v'  Ist das verwendete Charakteristiken-Verfahren
beschrieben?
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A2.2.4 Random-Walk-Verfahren

Ein weiterer Vertreter der Partikelmethoden ist das Random-Walk-Verfahren. Es stammt aus
der statistischen Physik und ist ein reines particle-tracking-Verfahren. Ebenso wie beim
advektiven Teilschritt des zuvor beschriebenen MOC-Verfahren wird der Stofftransport mit
Hilfe von Partikeln beschrieben, die sich in einem Strémungsfeld bewegen. Dieses
Strémungsfeld erhalt man wiederum aus der vorgeschalteten Losung des Strémungs-
problems. Die Bewegung im Strémungsfeld beschreibt zundchst nur den rein advektiven
Transport, sie zeichnet also die Bahnlinien nach.

Die Beschreibung des dispersiv/diffusiven Transports mit dem Random-Walk-Verfahren
basiert darauf, dass die analytische Losung der Transportgleichung eine sog. Gaul-Vertei-
lung darstellt und damit formal verwandt ist mit der Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion einer
Normalverteilung.

Die Verteilung der Partikel zu einem bestimmten Zeitpunkt kann daher als Normalverteilung
(Gaulverteilung) angesehen werden. Die mittlere advektive Bewegung der Partikel ent-
spricht dann dem Mittelwert der Normalverteilung, die diffusiv/ dispersiv/diffusive Bewegung
kann als Streuung um den Mittelwert entsprechend einer Standardabweichung interpretiert
werden.

Die Vorgehensweise beim Random-Walk-Verfahren besteht darin, dass zundchst an einer
oder mehreren Stellen im Modellgebiet (z.B. an Schadstoffherden) Partikel mit einer ge-
gebenen Anfangsmasse gestartet werden. Der Weg, den ein einzelnes Partikel innerhalb
eines Zeitschritts zurlicklegt, ergibt sich dann aus der Kombination eines advektiven Schritts
entlang einer Bahnlinie des Strémungsmodells und eines mit einem Zufallsgenerator
erzeugten dispersiv/diffusiven Schritts. Aus der Uberlagerung vieler Partikel, die nach dieser
Vorschrift im Modellgebiet bewegt werden, ergibt sich eine Partikelwolke, die die gewlnschte
mittlere advektive Bewegung und die Verbreiterung entsprechend der vorgegebenen
Diffusions- und Dispersionskoeffizienten aufweist.

Abbildung 24 zeigt die Funktionsweise des Random-Walk-Verfahrens anhand einer Be-
rechnung zur Ausbreitung eines kurzzeitigen Schadstoffeintrags. Zur Generierung einer
Konzentrationsverteilung kénnten die Partikel beispielsweise auf dem hellgrau hinterlegten
Strémungsgitter ausgezahlt werden (Gitterweite 10 m x 10 m).

Abbildung 24: Beispiel fir eine mit dem Random-Walk-Verfahren berechnete Partikelver-
teilung
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Um aus der berechneten Partikelverteilung eine Konzentrationsverteilung bestimmen zu
kénnen, muss Uber ein bestimmtes Raumvolumen im Modellgebiet gemittelt werden.
Ublicherweise wird zur Mittelung das Gitter aus der Strémungsberechnung verwendet.
Grundsétzlich ist das Random-Walk-Verfahren jedoch unabhangig vom Modellgitter der
Stromungsberechnung. Dies unterscheidet es vom Charakteristiken-Verfahren, bei dem zwar
der advektive Teilschritt gitterunabhangig berechnet wurde, der dispersiv/diffusive Teilschritt
aber auf einem Gitter diskretisiert wurde. Die kleinste darstellbare Konzentration ergibt sich,
wenn sich ein einziges Partikel in einer Zelle aufhélt (Konzentration = Masse des Partikels
geteilt durch das Wasservolumen in der Zelle).

Das Random-Walk-Verfahren bietet eine Reihe von Vorteilen. Es ist eine robuste Methode,
die auf jedes Strémungsmodell aufgesetzt werden kann. Es liefert keine kiinstliche Ver-
mischung oder Oszillationen, es ist lokal und global massenerhaltend, und der bendtigte
Speicherplatz ist relativ gering. Den Vorteilen der Methode stehen einige Nachteile gegen-
Uber.

Die Entkopplung von Partikel- und

Wasserbewegung infolge des disper- J
siv/diffusiven Zufallsschritts flhrt letztlich Priifhinweis
dazu, dass die Bewegung eines ein-

zelnen Partikels erratisch ist, und dass v'Ist die kleinste darstellbare Konzentration auf-
erst die Betrachtung einer Vielzahl von gefiihrt?

Partikeln ein interpretierbares Bild liefert. v Wird der Einfluss der Zufallsbewegung auf die
Gerade am Rand von Schadstofffahnen, berechneten Konzentrationen diskutiert?

wo sich typischerweise relativ wenige

Partikel befinden, werden dadurch raue Konzentrationsverteilungen produziert, an die sich
der Betrachter erst gewdhnen muss. Da zur Berechnung mdglichst glatter Konzentrations-
verteilungen sehr viele Teilchen notwendig sind, kann der Rechenzeitbedarf grol3 werden.

A2.2.5 Vergleich der Diskretisierungsverfahren

Keines der zuvor vorgestellten Verfahren zur Stofftransportsimulation ist den anderen unter
allen Umstanden und in jeder Hinsicht Uberlegen (dies erklart auch ihre Koexistenz).
Vielmehr ist die Frage nach dem optimalen Verfahren sehr problemspezifisch bzw. fallspe-
zifisch zu beantworten, d.h. je nach Randbedingungen, Rechnerleistung und Anforderungen
an die Ergebnisse kann sich jeweils ein anderes Verfahren als angemessen herausstellen.

Mit der Zeit wird sich beim Benutzer zwar typischerweise eine Vorliebe fiir eines der
Verfahren herausbilden, und in den

verbreiteten  Simulationsmodellen  wird J

jeweils auch nur eine begrenzte Anzahl o .

von Methoden zur Verfiigung gestellt, AU

d_ennOCh sollte man bei ‘,’er Bearbeltqu v Wurde die Wahl des Diskretisierungsverfa-
eines Transportproblems immer auch die hrens begriindet?

grundsatzliche Tauglichkeit des verwen-

deten Verfahrens Uberprifen. Im Folgenden

sind die wichtigsten Vor- und Nachteile der einzelnen Verfahren stichwortartig zusam-
mengestellt:
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Explizite Zeit-Diskretisierung
geringer Speicherplatzbedarf
I kleine Zeitschrittweiten erforderlich

Implizite Zeit-Diskretisierung
grole Zeitschrittweiten sind mdglich, dadurch verringert sich der Rechenaufwand

I bei entsprechend hoher Knotenzahl kénnen sehr grofe Gleichungssysteme
entstehen

Finite-Differenzen-Verfahren (FD)

il leicht verstandliche Methode, Massenerhaltung gewahrleistet

I starre Modellgeometrie (Rechteck-Raster), lokale Verfeinerung nur bedingt mdglich,
numerische Dispersion oder Oszillationen treten auf

Finite-Elemente-Verfahren (FE)

e sehr flexible Modellgeometrien realisierbar, lokale Verfeinerung und Gitteradaption
moglich, Massenerhaltung gewéhrleistet

Generell aufwandiger als Finite-Differenzen-Verfahren, Probleme mit Rechengitter bei
anisotropen/komplexen Aquifergeometrien, numerische Dispersion oder Oszillationen
treten auf

Charakteristiken-Verfahren (MOC)

keine numerische Dispersion oder Oszillationen

I Massenerhaltung nicht immer gewahrleistet, Speicher- und Verwaltungsaufwand fir
Partikel kann sehr grof3 werden

Random-Walk-Verfahren (RW)

Frei von numerischer Dispersion oder Oszillationen, Massenerhaltung gewéhrleistet

I teilweise Entkopplung von Partikel- und Wasserbewegung, dadurch nicht interpre-
tierbare Konzentrationen z.B. am Rand von Stofffahnen

Die Entwicklung numerischer Verfahren zur Simulation des Stofftransports ist noch nicht
abgeschlossen. Es ist daher zu erwarten, dass in Zukunft immer leistungsfahigere Verfahren
zum Einsatz kommen, mit denen dann ein mdglichst groRes Spektrum von Modellan-
wendungen abgedeckt werden kann. Die duale Natur der Transportgleichung, die aus ihrer
Kombination aus parabolischem und hyperbolischem Anteil resultiert, wird es aber immer
erfordern, dass der Modellanwender die Tauglichkeit des von ihm verwendeten Verfahrens
fur den jeweiligen Anwendungsfall im Auge hat. Bei der Strémungsmodellierung tauchen
Probleme dieser Art in der Regel nicht auf.
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A2.2.6 Kopplung zwischen Transport- und Reaktionsprozessen

Die Terme fir die Retardierung und den Abbau erster Ordnung (siehe Kapitel A1.2.4)
kénnen direkt in die Transportgleichung eingebaut werden. So unterscheidet sich die
Gleichung fur den retardierten Stofftransport nur im Retardierungsfaktor R von der Gleichung
fir den rein advektiv/dispersiven Transport, und der Abbauterm wird der rechten Seite der
Transportgleichung hinzugefugt:

R% = —V(uc)+V(DVe)+o—Ac Gleichung A2-4
mit Stoffkonzentration M/L?

Zeit T

Abstandsgeschwindigkeit LIT
Diffusions-/Dispersionskoeffizient L*/T
Nabla-Operator in drei Dimensionen (6/0x,0/0y,0/0z)
Externer Quell/Senkenterm M/L*/T
Retardierungsfaktor -

Abbaurate 1/T

“SmQ gos o

Da beide Reaktionsterme linear sind, kann die Transportgleichung auch unter Einbeziehung
einer Retardierung und eines Abbaus erster Ordnung mit den zuvor vorgestellten
Diskretisierungs- und L&sungsverfahren fur lineare Gleichungen behandelt werden. Bei den
Gitterverfahren (Finite-Differenzen, Finite-Elemente) wird der Abbauterm einfach der rechten
Seite hinzugeflgt und dann werden alle Terme durch R dividiert. Bei den Charakteristiken-
Verfahren wird die Retardierung fir die Advektion Uber eine entsprechend verringerte
Partikelgeschwindigkeit  berticksichtigt. Da die (Ubrigen Transportvorgdnge beim
Charakteristiken-Verfahren mit einem Gitterverfahren simuliert werden, kénnen Retardierung
und Abbau erster Ordnung in der zuvor beschrieben Weise behandelt werden.

Auch beim Random-Walk-Verfahren wird die Auswirkung der Retardierung auf den advek-
tiven Transport in Form einer reduzierten Partikelgeschwindigkeit bertcksichtigt. Eine
chemische Reaktion erster Ordnung wird Ublicherweise so implementiert, dass sich die
Schadstoffmassen der Partikel gemal} der Kinetik der Reaktion erster Ordnung mit der Zeit
verringern.

Anstelle einer einzigen Transportgleichung, wie sie beim Transport einer einzelnen Substanz
gelést werden muss, erfordern Multispeziesmodelle die simultane Ldsung der reaktiven
Transportgleichung fir alle beteiligten Spezies. Dies filhrt zu einem Gleichungssystem, das
aus Differentialgleichungen (z.B. des advektiv/dispersiven Transports) und algebraischen
Ausdricken (z.B. aus den Gleichgewichtsreaktionen) zusammengesetzt ist. Die Lésung
dieses Systems in einem einzigen Schritt ist numerisch aufwandig. Einfacher ist es, Trans-
port- und Reaktionsberechnung zu trennen ("operator splitting", Mehrschritt-Verfahren). Die
gekoppelte Transportgleichung entsteht dann als Summe aus den Teilgleichungen fiir den
physikalischen Stofftransport und fiir die geochemischen Umsetzungen.

fuhrt zu einer zusatzlichen numerischen

Ungenauigkeit, da Transport und Reak-

tion kinstlich entkoppelt wurden. Dieser

zusétzliche numerische Fehler kann v Wurde im Falle eines Zweischrittverfahrens der
durch Iteration zwischen den beiden Teil- numerische Fehler abgeschatzt?

gleichungen minimiert werden (,sequen-

tial iterative approach®). Die Losung der Gleichungssysteme muss der Anzahl der lterationen

Das ursprungliche Mehrschritt-Verfahren
/Prdfhinweis

Landesamt fur Natur, Umwelt und Verbraucherschutz Nordrhein-Westfalen — Arbeitsblatt 12
-108/159 -



"Hinweise zur Erstellung und Beurteilung von Grundwassermodellen im Altlastenbereich"

entsprechend wiederholt werden. Mit zunehmender Anzahl von lIterationen néhern sich die
Konzentrationsénderungen, die in den beiden Teilgleichungen berechnet werden, einander
an und konvergieren gegen die Lésung des Problems, die das Einschritt-Verfahren liefern
wirde. Vor- und Nachteile der Zweischritt-Verfahren werden u.a. in VALOCCHI & MALMSTEAD
(1992), MORSHED & KALUARACHCHI (1995) und SAALTINK ET AL. (2001) diskutiert.

Ein iteratives Zweischrittverfahren kann sehr rechenintensiv und damit sehr zeitaufwandig
werden. Praktisch geht man bei der Anwendung eines entsprechenden Multispeziesmodells
daher haufig so vor, dass bei der Modellkalibrierung zunachst ohne lteration gearbeitet wird.
Der Modellierer sollte dann aber Uberpriifen, dass der dadurch entstehende numerische
Fehler gering ist. Andernfalls muss entweder der Zeitschritt verringert oder sténdig ein
iteratives Zweischrittverfahren verwendet werden.

A2.2.7 Anfangs- und Randbedingungen

Wie im Fall der Strémungsgleichung sind auch zur Lésung der Differenzialgleichungen des
Stofftransports Anfangs- und Randbedingungen erforderlich.

Wahrend bei reinen Strémungsproblemen haufig stationdre L&sungen ausreichend bzw.
angemessen sind, wird die Simulation des Stofftransports in aller Regel ein instationédres
Problem darstellen. Dadurch gewinnt die Bereitstellung realistischer Anfangsbedingungen
grolke Bedeutung. Die Mdoglichkeiten zur Festlegung der Anfangsbedingungen wurden im
Kapitel A2.1.5 diskutiert.

Bei den Randbedingungen kénnen, wie bei der Stromungsmodellierung (siehe Kap. A2.1.6),
wieder formal drei Arten unterschieden werden:

e Randbedingung 1. Art (DIRICHLET-Typ): Festkonzentration, hierbei wird die
Konzentration in der Zelle fest vorgegeben.

e Randbedingung 2. Art (NEUMANN-Typ): Vorgabe des diffusiv/dispersiven
Flusses. Diese Randbedingung ist vor allem an Randern interessant, die fur
die Strdomung undurchldssig sind. In den meisten Modellen wird der dif-
fusiv/dispersive Fluss an solchen Strdomungsréndern (z.B. entlang von Bahn-
linien) vereinfachend zu Null gesetzt. Dadurch entsteht auch fiir den Stoff-
transport ein véllig undurchlassiger Rand.

e Randbedingung 3. Art (CAUCHY-Typ): Vorgabe der gesamten Stofffracht. In
vielen Programmen wird diese Randbedingung entweder mithilfe eines Brun-
nens und einer Infiltration von Wasser mit vorgegebener Konzentration oder
mithilfe eines direkten Stoffeintrags ohne Wasserfluss realisiert.

Eine Besonderheit bei der Transportmo-

dellierung stellt der Abstromrand der J
Grundwasserstromung dar. Hier ist zu- . :
nachst nur der advektive Stoffaustrag Prifhinweise

bekannt, wahrend der diffusiv/dispersive v Welche Arten von Randbedingungen werden
Austrag nicht direkt berechnet werden verwendet?
kann, da der. Konzen.t ratlonsgradle,nt Ubel.’ v Werden die berechneten Konzentrationen
d_en Rand hinweg r.“Cht pekannt 'St-_Be' durch  Stromlinienrénder oder Abstromrénder
vielen Modellen wird hier automatisch beeinflusst?

eine sog. Transmissions-Randbedingung
gewahlt. Dabei wird der letzte bekannte
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Gradient Gber den Rand hinaus extrapoliert, sodass der diffusiv/dispersive Fluss Uber den
Rand dem diffusiv/dispersiven Zufluss in die Randzelle hinein entspricht (siehe Abbildung
25).

Die vereinfachenden Annahmen zum diffusiv/dispersiven Transport an einem Bahnlinienrand
der Stromung und am Abstromrand des Modells kénnen die berechneten Konzentrationsver-
teilungen verfélschen. Bei der Simulation des Schadstofftransports sollte das Modellgebiet
daher so grof® gewéhlt werden, dass die Schadstofffahne mdoglichst nicht seitlich an einen
Stromlinienrand anst63t und dass der Abstromrand weit genug vom relevanten Fahnen-
bereich entfernt liegt.

Gebietsrand
C A . :
innerhalb . auBerhalb
des modellierten Gebiets
|
|
CNX-1,j |
|
1CNX,j
|
' |
|
| CNX+1,j
|
i = NX-1 i=NX i=NX-1 X
:.. ::: :I
AX AX

Abbildung 25: Umsetzung der Transmissions-Randbedingung an einem Ausstromrand des
Transportmodells (aus RAUSCH et al., 2002)
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A3 Hinweise zur Ausschreibung und Vergabe von
Grundwassermodellen

Die bei der Erstellung eines hydrogeologischen Modells und eines nachfolgenden
numerischen Grundwassermodells durchzuflihrenden Arbeiten sind ebenso wie alle gut-
achtlichen Leistungen geistig-schdpferischer Natur, die im Rahmen einer freiberuflichen
Tatigkeit erbracht werden. Diese Leistungen, die im Regelfall nicht eindeutig und er-
schopfend in Leistungsverzeichnissen beschrieben werden kénnen, lassen sich daher nicht
mit Bauleistungen oder sonstigen Lieferleistungen vergleichen.

Fur die Vergabe derartiger Leistungen ist oberhalb der Schwellenwerte die Verdingungs-
ordnung fir freiberufliche Leistungen (VOF) anzuwenden.

Das Vergabeverfahren sieht in diesen Fallen ein Verhandlungsverfahren mit mehreren
Bewerbern und mit vorausgehender Vergabebekanntmachung und Teilnahmewettbewerb
vor. Fir die Entscheidung Uber die Auftragserteilung sind neben dem Preis/Honorar fachliche
Kriterien mit zu berlcksichtigen.

Werden die EU-Schwellenwerte nicht erreicht, sind von &ffentlichen Auftraggebern die
Vergabegrundsatze fir Gemeinden (GV) nach §25 Gemeindehaushaltsverordnung (Kom-
munale Vergabegrundsatze) - Runderlass des Innenministeriums v. 22.03.2006 - zu
beachten. Fir die Vergabe von Leistungen unterhalb des Schwellenwertes der VOF st
demnach kein formelles Vergabeverfahren vorgesehen, es kann jedoch ahnlich verfahren
werden.

Grundsétzlich gilt hier, dass analog der Honorarordnung fur Architekten und Ingenieure
(HOAI) die Leistungen nicht einem Preiswettbewerb auszusetzen sind und freihdndig, nach
Verhandlung mit nur einem Bieter, vergeben werden kénnen.

In beiden Fallen oberhalb und unterhalb des Schwellenwertes kann die Vergabe durch einen
Ideenwettbewerb oder durch Leistungsverzeichnisse erfolgen.

Ein Ideenwettbewerb kommt in Betracht bei komplexen Standortbedingungen, wenn keine
standardisierte Vorgehensweise madglich ist und Modellierungsschritte nicht im einzelnen
vorgegeben werden kdénnen.

Hierbei werden vorab alle in Betracht kommenden Bieter ausgewdahlt und zur Teilnahme
aufgefordert. Es wird die vorgeschlagene konzeptionelle Vorgehensweise aus fachlicher
Sicht - getrennt vom Kostenangebot - bewertet. Nach Auswahl des tragféhigsten Konzeptes
ist das Angebot hinsichtlich seiner wirtschaftlichen Angemessenheit zu prifen, ggf. darltiber
zu verhandeln und der Auftrag dann freihdndig zu erteilen.

Wie beim férmlichen VOF-Auswahlverfahren kann die Vergabeentscheidung aber auch
durch einen vorab festgelegten Bewertungsschlissel, der sowohl alle fachlichen Aspekte als
auch den Angebotspreis bericksichtigt, transparent gemacht werden.

Aufgrund des mit der Aufstellung eines solchen Konzeptes verbundenen erheblichen
Aufwands sollte grundsatzlich immer eine angemessene Teilnahmevergitung vorgesehen
werden.

Voraussetzung fur einen erfolgreichen Ideenwettbewerb sind aussagekréftige Standort-
unterlagen. Je ausflhrlicher die Erkundung des Altlastenstandortes erfolgt ist, und je
fortgeschrittener die Erkenntnisse zur Analyse des hydrogeologischen Systems ausfallen,
desto sicherer kann der fir den Aufbau eines Grundwassermodells erforderliche Aufwand
abgeschatzt werden. Insofern kann es sinnvoll sein, den Aufbau des hydrogeologischen
Modells als Synopse der Systemanalyse in einem getrennten Schritt unabhdngig mit
deutlichem zeitlichen Vorlauf zur numerischen Modellierung zu vergeben.
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Neben aussagekraftigen Standortdaten ist die Formulierung einer konkreten Aufgaben-
stellung eine unabdingbare Grundvoraussetzung fiir einen Ideenwettbewerb.

Leistungsverzeichnisse kénnen dann zur Anwendung kommen, wenn &hnliche Falle in
gleichartig gelagertem Umfeld standardisiert zu modellieren sind und auf Erfahrungen mit
bereits vorliegenden Modellen zurlickgegriffen werden kann. Bei der Auswahl des Bewerbers
sind in diesem Fall aber auch noch fachliche Aspekte zu berticksichtigen, so dass nicht nur
die Wirtschaftlichkeit des Angebotes fir die Wahl entscheidend ist.
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A4 Anwendungsbeispiele

Nachfolgend werden drei Anwendungsbeispiele vorgestellt. Ziel ist es, das Anwendungs-
spektrum von Grundwassermodellen im Rahmen der Altlastenbearbeitung aufzuzeigen.

Bei den ersten beiden Anwendungsbeispielen wird gezeigt, wie Grundwassermodelle
genutzt werden kénnen, Messergebnisse besser interpretieren zu kénnen, auf diese Weise
das Prozessverstandnis zu erweitern und ggf. das Konzept des numerischen Modells weiter
zu entwickeln.

Im dritten Beispiel wird ein komplexes Modell eines urbanen Gebietes mit sich Uberla-
gernden Schadstofffahnen vorgestellit.

A4.1 Anwendungsbeispiel 1: Schwermetallbelasteter Abstrom einer
Halde

A4.1.1 Situation

Im Rahmen der Gefdhrdungsabschatzung eines ehemaligen Industriestandortes wurde eine
numerische Grundwasserstréomungs- und Stoffiransportmodellierung durchgefihrt. In diesem
Anwendungsbeispiel wird ein Teilaspekt dieses am Rhein gelegenen Standortes naher
diskutiert.

Eine ehemalige Geldndevertiefung wurde durch schwermetallhaltige Industrieabfélle verfullt
und aufgehaldet. In einer Abstrommessstelle werden u.a. signifikante Cadmiumgehalte
festgestellt. Der Uberwiegende Anteil der Aufhaldung befindet sich in der ungeséttigten
Bodenzone. Das Haldentiefste wird bei hohen Grundwasserstdnden von Grundwasser
eingestaut und temporar durchstrémt.

Die Aufgabenstellung zu diesem Detailaspekt des Standortes lautete:

e Ermittlung der Haufigkeit und Dauer des Einstaus in der Verfillung

e Nachvollziehen der Emissionsdynamik anhand der Konzentrationszeitreihe der
Abstrommessstelle

e Prifen des konzeptionellen Standortmodells

Die Grundlagendaten fir das numerische Modell basieren auf den in Tabelle 8 aufgelisteten
Quellen.

Tabelle 8: Herkunft der Grundlagendaten fir das numerische Modell.
EinflussgréBe Herkunft

Aquifergeometrie Bohrprofile, Hydrologisches Kartenwerk

Hydraulische Durchldssigkeit | Pumpversuchsauswertungen

Grundwasserneubildung Wetterdaten, Bodenwasserbilanzmodell
Grundwasserentnahmen Betriebsdaten der Betreiber

effektive Porositat Abgeschéatzt aus speicherwirksamer Porositat
Dispersivitat Anpassung im Rahmen der Modellkalibrierung
Schadstoffquellen Vorgaben des AG (basierend auf chemischer Analytik)
Sorption Schétzung auf Basis theoretischer Ableitung
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A4.1.2 Das Hydrogeologische Modell

Der Grundwasserleiter besteht aus rund 20 m machtigen quartdren sandig kiesigen Abla-
gerungen des Rheins mit einer hohen Wasserdurchldssigkeit. Das Liegende bilden bindige
tertidre Ablagerungen, die aufgrund ihrer geringen Durchldssigkeit nicht weiter betrachtet
werden mussen. Der Grundwasserleiter wird Uberlagert von bindigen Deckschichten. Hierbei
handelt es sich um Hochflutablagerungen des Rheins. Jiingstes Schichtglied ist im
Aussagegebiet eine flachendeckend vorliegende anthropogene Auffiillung.

Die urban-industrielle Gelandeoberflache Uberpragt die natlrliche Geldandemorphologie, die
in der Nahe des Rheins charakterisiert ist von flachen ehemaligen Hochflutflichen und
rinnenartigen Vertiefungen in den Hochflutiehmen, die Hochwasserabflussrinnen darstellen.
Bereichsweise kann in solchen Rinnen der Hochflutlehm vollstdndig ausgerdumt sein, an
anderen Stellen gaben postglaziale Stillwasserablagerungen Anlass zum Abbau von
Ziegelton, die dazu fuhrten, dass der Grundwasserleiter heute lokal begrenzt keine schit-
zende Deckschicht aufweist (siehe Abbildung 26).

Die in Rede stehende Verflillung wurde in einer solchen Geldndedepression angelegt.
Anhand von Bohrungen ist hachgewiesen, dass die schadstoffhaltigen Ablagerungsmassen
im Bereich eines solchen Fensters im Hochflutlehm liegen und daher bei sehr hohen
Grundwasserstéanden in unmittelbarem Kontakt mit dem Grundwasser stehen kdnnen. Bei
niedrigen Grundwasserstanden kann eine Emission von Schadstoffen Gber die ungesattigte
Sickerwasserstromung in das Grundwasser préferenziert im Bereich dieser Fehlstelle
erfolgen.

Der regionale Grundwasserstrom ist in Richtung Nordost orientiert, senkrecht zum regio-
nalen Vorfluter Rhein. Bei Hochwasser bzw. allgemein bei steigenden Rheinwasserstanden
wird das landseitige Grundwasser temporéar riickgestaut und in Flussndhe kommt es zu einer
Umkehr der GrundwasserflieRrichtung. Flusswasser infiltriert dann in den Grundwasserleiter.
Ruckstau und Infiltration fiihren zu einem Anstieg der ungespannten Grundwasserober-
flache. Mit Erreichen der bindigen Deckschicht geht die freie Grundwasseroberfldche in eine
gespannte Grundwasseroberflache Uber, deren Druckhdhe bereichsweise artesische
Verhéaltnisse annehmen kann. Die Reichweite der FlieRrichtungsumkehr und das Ausmal}
des Grundwasseranstiegs sind abhangig von der Dauer und der Hohe der Flusswasser-
spiegelschwankung.

Die Grundwasserstandsaufzeichnungen des Standortes zeigen entsprechend eine aus-
gepragte Dynamik, anhand derer die zuvor erlduterten Verhaltnisse gut nachvollzogen
werden kénnen. Aus der Aufgabenstellung und der Analyse des hydrogeologischen Systems
geht unmittelbar hervor, dass eine instationdre Strémungsmodellierung erforderlich ist.
Aufzeichnungen von Brunnenanlagen aus der Umgebung kénnen zur Kalibrierung herange-
zogen werden.

Pumpversuche in Kombination mit Flowmetermessungen in vollkommen ausgebauten
Grundwassermessstellen belegen eine charakteristische Gliederung des quartaren
Grundwasserleiters. Das untere Drittel weist einen etwa funffach hoheren
Durchléssigkeitsbeiwert auf als der hangende Abschnitt. Aufgrund dieses Durchlassigkeits-
kontrastes ist eine 3D Simulation fachlich geboten, da eine Stofftransportsimulation vorge-
sehen ist. Zu beachten ist jedoch in diesem Zusammenhang, dass das zur Verfligung
stehende Messstellennetz ausschlief3lich aus vollkommen verfilterten Messstellen besteht
und keine vertikal differenzierten historischen Daten vorliegen.

Die Abbildung 26 veranschaulicht zusammenfassend die Standortverhéltnisse.
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Abbildung 26: Darstellung des hydrogeologischen Modells im Aussagegebiet im Grundriss
(Grundwasserhdhengleichen und Flielrichtungen bei Hochwasser im Rhein)
und Profilschnitt.

A4.1.3 Numerisches Stromungs- und Transportmodell
A4.1.3.1 Modellgebiet und Grundwasserstromung

Unter Berlicksichtigung der grundwasserhydraulischen Situation ist eine natlrliche horizon-
tale Abgrenzung des Modellraums innerhalb des am Standort vorliegenden weit ausge-
dehnten Flachlandaquifers generell schwierig. Im vorliegenden Fall konnte auf ein regionales
2D-Modell mit natiirlichen Randern zurlickgegriffen werden, dessen instationdre Piezometer-
héhen auf die Rander des sehr viel kleineren Detailmodells als Festpotenzialknoten Uber-
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tragen werden konnten. Die Rander des Detailmodells liegen in mehreren hundert Metern
Entfernung vom Aussagegebiet.

Das numerische Modell wurde mit dem Rechenprogramm MODFLOW-SURFACT®
(HydroGeoLogic Inc., 2006) aufgebaut, einer kommerziellen Erweiterung des public-domain
Rechenprogramms MODFLOW (MCDONALD UND HARBAUGH, 1988) US-amerikanischen
Geologischen Dienstes.

Der Modellraum wurde nach der Finite Differenzen Methode diskretisiert mit einer einheit-
lichen Gitterweite von 10 - 10 m bei 230 Modellzellen in x- und 300 Modellzellen in y-
Richtung. In der Vertikalen besteht das dreidimensionale Modell aus sechs Modellschichten,
so dass sich insgesamt 414.000 Rechenknoten ergeben.

Bei der Konzeptionierung des Modells wurde die Schadstoffsituation bertcksichtigt. Die
Problematik dieses Standortes liegt darin begriindet, dass die Schadstoffquelle temporar
geflutet wird und bei Mittel- bis Niedrigwasser lediglich eine Elution Gber den Sickerwasser-
fluss erfolgt. Es wurde daher ein Rechenprogramm ausgewahlt, das beriicksichtigen kann,
dass Modellzellen nur zeitweise gesattigt sind. Mit dem genannten Rechenprogramm kann
neben der gesattigten auch die ungeséttigte Strémung simuliert werden. Nahere Einzelheiten
dazu finden sich in Kapitel A4.1.3.2. Da der Schwerpunkt dieser Arbeitshilfe auf der Simu-
lation geséttigter Stromung liegt, werden die Aspekte der ungeséttigten Stromung dieses
Anwendungsbeispiels nur soweit unbedingt erforderlich erlautert.

Die Schichten 1 und 2 reprdsentieren die anthropogene Auffiillung, denen pauschaliert
geschatzte hydraulische Parameter ahnlich dem eigentlichen Grundwasserleiter zugeordnet
wurden. Die Schicht 3 stellt den Hochflutlehm dar, der als Grundwassergeringleiter (K norizontar
= 1107 m/s, ks vertikal = 1-10® m/s) fungiert. In Bereichen nachgewiesener Fehlstellen
("Fenster") innerhalb des Hochflutlehms wurden die hydraulischen Eigenschaften des oberen
Aquiferabschnitts angesetzt.

Der Aquifer selbst wurde in drei Schichten untergliedert, wobei die oberen beiden Schichten
als hydraulisch identisch angenommen wurden mit etwa K norizontas = 5-10* m/s und K verika =
5-10” m/s. Auf Grundlage der Pumpversuchsergebnisse erhielt die tiefste Modellschicht 6
um den Faktor 5 hdéhere Durchldssigkeitsbeiwerte. Dem vertikalen Durchldssigkeitsbeiwert
wurde auch hier ein Wert entsprechend einem Zehntel des horizontalen Wertes zugeordnet.

Die Abbildung 27 zeigt schematisch einen Schnitt durch das numerische Modell.

Das Strémungsmodell wurde instationdr aufgebaut Uber einen Zeitraum von zwdlf Jahren mit
Zeitschrittweiten von zwei bis maximal sechs Tagen. Ausschlaggebend fiir diese enge
Zeitschrittwahl war der Rhein, dessen Wasserstandsganglinie die pragende Randbedingung
des Modells darstellt.

Die Ermittlung der Sickerwasserrate erfolgte monatsweise auf Grundlage einer flachendif-
ferenzierten klimatischen Bodenwasserbilanz (siehe Kapitel 3.6.2). Die ermittelten Raten
wurden unmittelbar der oberen Modellschicht als Quellterm zugeordnet, und erzeugen auf
diese Weise eine ungesattigte Sickerwasserstrémung, welche durch die Schichten 2 und 3
der geséttigten Bodenzone zustrémt. Temporar kdnnen auf der Schicht 3 (Hochflutlehm)
gesattigte Verhaltnisse herrschen. Auch im teilgesattigten Zustand kann eine Sickerwasser-
stromung auf der Schicht 3 in Richtung Fehlstelle erfolgen.
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Abbildung 27: Schematische Darstellung des numerischen Modells

Die Abbildung 28 veranschaulicht beispielhaft das Ergebnis der Stromungskalibrierung der
geséttigten Zone innerhalb des Aquifers. Bei einer mittleren quadratischen Abweichung von
0,228 und einer Schwankungsbreite der Grundwasserstédnde von neun Metern ergibt sich an
dieser Messstelle ein mittlerer Fehler von 2,5 %, unter Berlcksichtigung aller vorhandenen
Messstellen von <5 %.

Im Bereich der hier naher betrachteten Aufhaldung zeigen sich im Modellergebnis nur sehr
geringe Piezometerh&henunterschiede zwischen den Schichten 4 bis 6 des Grundwasser-
leiters, so dass die vereinfachende Kalibrierung der Strdomung auf Grundlage zweidimen-
sionaler Daten der vollkommenen Messstellen akzeptiert werden kann.
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Abbildung 28: Ergebnis der Stromungskalibrierung

A4.1.3.2 Stofftransport

Die Stofftransportbetrachtungen erfolgten exemplarisch fir Cadmium, ein fir die Verflllung
charakteristisches Schwermetall des Standortes.
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Auf der Basis von chemischen Analysen wurde fir die Modellierung eine mittlere Quell-
konzentration des Cadmiums im Sickerwasser bzw. Kontaktgrundwasser fiir das Ablage-
rungsmaterial von 0,6 mg/L vorgegeben.

Die Quellkonzentration wurde innerhalb aller Modellzellen der Aufhaldung als Randbedin-
gung 1. Art (Festkonzentration) definiert. Auf diese Weise ist die emittierte Fracht stets
proportional zum ungeséttigten Sickerwasserfluss. Alternativ héatte auch eine zeitlich
differenzierte Fracht auf Grundlage der Grundwasserneubildungsrate unmittelbar auf die
Aquiferschichten ohne Berlcksichtigung der ungesattigten Zone definiert werden kdnnen.
Eine addquate Berlcksichtigung des préaferentiellen Eintrags Uber die Fehlstelle ware mit
diesem Ansatz jedoch wesentlich schwieriger geworden.

Der gewdahlte Ansatz hat ferner den Vorteil, dass mit dieser Form der Randbedingung
gleichzeitig die temporére Flutung des Haldenkérpers und die damit verbundene Emission
Uber das Kontaktgrundwasser gesteuert werden kann.

Der Modellraum ist charakterisiert durch haufige Fliel3richtungswechsel des Grundwassers
infolge schwankender Rheinwasserstdnde. Es kann daher davon ausgegangen werden,
dass die durch FlieBrichtungswechsel hervorgerufene hydrodynamische Vermischung die
Effekte der Dispersion i.e.S. (siehe Kapitel 4.4.2 und A1.2.3) bei weitem Uberwiegen. Die
longitudinale Dispersivitdt a; wurde einheitlich auf 20 m abgeschétzt, die transversale
horizontale Dispersivitdt ar, zu 2 m und die transversal vertikale Dispersivitdt ar, zu 0,2 m.
Erwartungsgemal stellte die Dispersivitét im realistischen Wertebereich am Standort keine
sensitive GroRRe dar.

Auf der Grundlage von theoretischen Uberlegungen zum Kationenaustausch an der Ober-
flache des Korngerustes der durchstromten Schichten wurde naherungsweise eine
Retardierung des Stofftransports durch Sorptionsvorgange (lineare Sorptionsisotherme) in
Sand/Kies um den Faktor 3, in bindigen Béden (Hochflutiehm) um den Faktor 70 berechnet.

Der modellierte Wasserinhaltsstoff wurde als persistent angenommen.

Zur Lésung des Transportproblems wurde eine Finite-Differenzen Methode mit upwind-
Gewichtung eingesetzt. Die feine raumliche Diskretisierung und die gewdahlte zeitliche
Auflésung fuhrt zur strikten Einhaltung des Courant- bzw. des Peclet-Kriteriums, so dass
Fehler durch numerische Dispersion und/oder Oszillationen minimiert sind.

A4.1.4 Detailergebnisse der numerischen Modellrechnungen

Die Strdomungsmodellierung ergab, dass bei signifikanten Hochwasserereignissen im Rhein
durch das hydraulische Fenster im Hochflutlehm ein temporarer Einstau der Verfiillung von
unten mit einer Dauer von im Mittel einem Monat eintritt. Im Simulationszeitraum von 1988
bis 2000 war dies viermal der Fall. Das mittlere Hochwasser fihrt nicht zu einem Einstau.
Der Bereich der Verfillung liegt noch in der Zone der FlieRrichtungsumkehr bei hohen
Hochwassern.

Aufgrund der Gliederung des Grundwasserleiters in drei Schichten liefert das Transport-
modell an der Koordinate der Referenzmessstelle im Abstrom der Aufhaldung drei
Konzentrationsganglinien, welche die mittlere Konzentration Uber die jeweilige Modellschicht
reprasentieren.

Abbildung 29 zeigt die Simulationsergebnisse des Transportmodells auf Grundlage der
vorgegebenen Quellstarken. Neben den Konzentrationsganglinien der drei Aquiferschichten
ist zusatzlich der gewichtete Konzentrationsmittelwert tUber die Machtigkeit und Durch-
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Iassigkeit der einzelnen Schichten aufgetragen, um naherungsweise eine Vergleichbarkeit
der Simulationsergebnisse mit Felddaten aus einer vollkommen verfilterten Grundwasser-
messstelle zu ermdglichen.

Zur Einordnung des Konzentrationsverlaufs in das instationdre Geschehen am Standort ist in
der Abbildung 29 auch der Verlauf des Grundwasserstandes und die Sickerwasserrate
dargestellt. Erwartungsgemal ist zu erkennen, dass sich im Abstrom der Aufhaldung mit
zunehmender Tiefe ein niedrigeres Konzentrationsniveau einstellt. Die Abbildung 30 zeigt
dazu schematisch das Verteilungsmuster geldster Schadstoffe im Abstrom des hydrau-
lischen Fensters.

In Phasen niedriger Grundwasserstande und fehlender Sickerwasserbildung ist ein Rick-
gang der Konzentrationen festzustellen, wohingegen mit den winterlichen Neubildungs-
phasen stets ein Konzentrationsanstieg verbunden ist. Der gewichtete Konzentrations-
mittelwert zeigt die hdochsten Werte zu den Zeitpunkten, in denen das Haldentiefste durch
hohes Grundwasser temporar geflutet wurde. Dies war in den Wintern '93/'94, '94/'95, '98/'99
und '99/'00 der Fall.

Neben dem charakteristischen Jahresgang der Konzentrationen sind in den beiden oberen
Aquiferabschnitten dariiber hinaus hdéherfrequente Konzentrationsschwankungen zu
erkennen. Diese zeigen eine negative Korrelation zu den Grundwasserstidnden. Steigende
Grundwassersténde filhren zu einer dispersiven Vermischung mit Grundwasser niedrigerer
Konzentration aus dem Abstrom (horizontal und vertikal) und damit zu einer temporaren
Verdiinnung, die sich mit fallendem Grundwasserstand wieder ihrem vorherigen Niveau
angleicht. In der mittleren Schicht ist diese Dynamik noch gedampft zu erkennen. Die untere
Schicht zeigt schlieRlich nur noch den schon beschriebenen Jahresgang.

Das Strébmungs- und Transportmodell spiegelt das konzeptionelle Standortmodell korrekt
wieder.

Der Vergleich der berechneten zu den gemessenen Konzentrationen zeigt dagegen einer-
seits charakteristische Abweichungen, aber auch kennzeichnende Ubereinstimmungen. Aus
den Abweichungen und Ubereinstimmungen ergeben sich wichtige Erkenntnisse fiir die
Interpretation der Standortverhéltnisse.

Die Referenzmessstelle ist vollkommen ausgebaut. Ihre Filterstrecke erfasst den gesamten
quartaren Grundwasserleiter. Eine Grundwasserprobe aus einer solchen Messstelle ist im
Idealfall als Mischprobe Uber den gesamten wassererfillten Bereich anzusehen. Um eine
Vergleichbarkeit der Simulationsergebnisse mit den Felddaten zu ermdéglichen, missen die
berechneten Konzentrationen aller Modellschichten entsprechend ihrer zum Zeitpunkt der
Probenahme wassererflllten Machtigkeit und ihrer Durchlassigkeit gewichtet gemittelt
werden.

Im Zuge der Modellkalibrierung mussten die vorgegebenen Quellkonzentrationen deutlich
reduziert werden, um das Konzentrationsniveau der Felddaten aus der Abstrommessstelle
reproduzieren zu kdnnen. Die Kalibrierung zeigte Uberdies, dass innerhalb der Ablagerung
keine Retardation stattfindet.

Die Abbildung 31 zeigt die gemessene Konzentrationsganglinie der Abstrommessstelle und
der gewichtet gemittelten Simulationsergebnisse.
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Abbildung 30: Verteilungsmuster geléster Schadstoffe im Abstrom des hydraulischen
Fensters
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Abbildung 31: Gemessene und berechnete Konzentrationen (oben),
Grundwasserstande und Sickerwasserraten (unten)

Folgende charakteristische Ubereinstimmungen sind erkennbar:
e Hobchste Konzentrationen sind jeweils bei hohem Grundwasserstand mit
Flutung des Haldentiefsten (Ausnahme: Frihjahr 2000) feststellbar.

o Beide Zeitreihen zeigen einen charakteristischen Jahresgang der Konzentra-

tionen jeweils mit einem Maximum im Frihjahr und einem Minimum im
Herbst.

e Die héherfrequenten Schwankungen der berechneten Konzentrationen sind
auch in der Zeitreihe der Felddaten erkennbar.

Folgende charakteristische Abweichungen sind erkennbar:

e Schnelleres Abklingen der gemessenen Konzentrationen nach einer Kon-
zentrationsspitze.

e Bei hohen Grundwasserstdnden mit Flutung des Haldentiefsten zeigen die
Felddaten signifikant héhere Konzentrationen als die Simulationsergebnisse.

Grundwasserstand [m NN]
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Augenfalligster Unterschied zwischen den gemessenen und berechneten Konzentrationen
besteht im héheren Konzentrationsniveau der Felddaten nach temporarer Sattigung des
Haldentiefsten im Zuge von hohen Hochwasserereignissen im Rhein. Dies war in den
Wintern '93/'94, '94/'95 und '98/'99 der Fall. Wahrend im Modell aufgrund der einheitlich
angenommenen Quellstdrke zwar bezogen auf das gewichtete Mittel Ubereinstimmend mit
den Felddaten relative Maxima der Konzentrationen nach Durchgang sehr hoher Grund-
wasserstande festzustellen sind, zeigen die Felddaten insbesondere beim '95er Hochwasser
deutlich ausgeprégte signifikante Konzentrationsspitzen.

Dies erlaubt die Schlussfolgerung, dass bei der temporaren Flutung durch ansteigendes
Grundwasser Schadstoffe aus Zonen mobilisiert werden, die eine sehr hohe Quellstarke
aufweisen. Diese Zonen werden aber von Sickerwasser offensichtlich nicht durchstrémt.
Denkbar ist ein geschichteter Aufbau innerhalb der Auffillung mit eingelagerten gering
durchlassigen Schichten, die tiefer liegende Zonen mit hohem Schadstoffpotenzial wirksam
gegen vertikalen Sickerwassertransport abschirmen. Nur durch ansteigendes Grundwasser
wlrden demnach diese Schadstoffquellen aktiviert. Ein seltenes Ereignis wie das '95er
Hochwasser kdénnte nach dieser Modellvorstellung dann zu extremen Konzentrationen im
Grundwasserabstrom fiihren.

Ein weiterer signifikanter Unterschied zwischen gemessenem und berechnetem Konzentra-
tionsverlauf ist das schnellere Abklingen der gemessenen Konzentrationen nach einer
Konzentrationsspitze. Daraus kann zundchst geschlossen werden, dass der die Messstelle
pragende Quellbereich der Schadstoffe eine geringere rdumliche Ausdehnung hat als im
Modell angenommen. Nur so kann erklart werden, dass nach einer Konzentrationsspitze
infolge hoher Sickerwasserraten die Konzentrationen wieder sehr rasch abnehmen. Es kann
davon ausgegangen werden, dass die mittleren Quellkonzentrationen geringer sind, als im
Modell fiir die gesamte Verflllung urspringlich undifferenziert angesetzt wurde.

Zufriedenstellend bildet das Modell den relativen Konzentrationsverlauf in solchen Jahren ab,
die nicht zu einer Flutung der Verfullung gefiihrt haben und ursachlich durch die Sicker-
wasserbildung verursacht werden. Das jeweils etwa gleichzeitige Erreichen der Konzentra-
tionsspitzen im Frahjahr und der Konzentrationsminima im Herbst zwischen berechneten und
gemessenen Daten zeigt, dass durch die hier nicht néher erlduterte Parametrisierung der
ungesattigten Zone diese realitatsnah abgebildet wurde.

Es zeigt sich auch, dass in der Zeitreihe der Felddaten gelegentlich Konzentrationsschwan-
kungen geringeren Ausmalles festzustellen sind, welche durch dispersive Vermischung
verursacht sind. Diese kénnen in den Simulationsergebnissen ebenfalls erkannt werden
kénnen. Markante Beispiele zeigen sich jeweils im Februar '96, '97 und '98.

Fur die Interpretation der Standortsituation ergeben sich zusammenfassend folgende
Erkenntnisse.

o Das konzeptionelle Standortmodell wird durch die Modellierung im Prinzip
bestéatigt.

o Die Schadstoffquelle ist im Gegensatz zur pauschalierten Modellannahme in
der Realitat rdumlich heterogen und diskret verteilt.

e Tatsachlich scheinen die Bereiche der Quelle mit hohen Konzentrationen
eine deutliche geringere Ausdehnung zu besitzen als angenommen.

e Je hoher und langer anhaltend ein temporérer Einstau der Ablagerung durch
Grundwasseranstieg stattfindet, desto héher ist die nachfolgende Emission
in das Grundwasser. Die dabei aktivierten Schadstoffquellen werden offen-
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sichtlich vom normalen ungesattigten Sickerwasserfluss nicht tangiert
(Stichwort "Préferentielle FlieRbahnen").

o Eine Versiegelung zur Verhinderung eines Sickerwassereintrages wiirde die
Emission in das Grundwasser vermindern, aber wegen der Sicherheit des
kinftigen Eintretens temporaren Einstaus nicht ganzlich unterbinden.

Allgemein ergeben sich fur die Anwendung von Modellen im Altlastenbereich aus diesem
Beispiel folgende Erkenntnisse:

e Das Modellkonzept in 3D ist in diesem Fall standortgerecht, aber wesent-
liche Daten des Standortes liegen nur in 2D vor. Eine "exakte" Kalibrierung
ist deshalb nur eingeschréankt mdglich. Insbesondere, wenn historische
Felddaten fiir eine Modellkalibrierung genutzt werden sollen, ist eine solche
Situation bei der Altlastenbearbeitung ein relativ haufig anzutreffender Fall,
der schon bei der Formulierung der Aufgabenstellung und beim Aufbau des
Modellkonzeptes zu beriicksichtigen ist.

e Ein Modell, das Messdaten nicht exakt wiedergibt, aber wesentliche
Standortmerkmale abbildet, kann genutzt werden, um Schlussfolgerungen
fir das Prozessverstandnis des Standortes zu ziehen bzw. ggf. die Erkun-
dung gezielt zu vertiefen. Durch den Vergleich der Ergebnisse vereinfa-
chender Modellannahmen mit den realen Felddaten kénnen diese besser
interpretiert werden.

¢ Eine Modellierung kann Erkundungsdefizite nicht ausgleichen. Belastbare
quantifizierende Aussagen mit Hilfe des Modells hinsichtlich Schadstoff-
frachten kdénnen in diesem Fall nicht erwartet werden, da das Modell bezig-
lich der raumlichen Verteilung und Quellstarke der Schadstoffquelle deutlich
"unterparametrisiert” ist.
Von einer inversen Modellierung ohne erganzende Felddatenerhebungen ist
im vorliegenden Fall abzuraten, da die Anzahl méglicher Lésungen fir plau-
sible "wahre" Schadstoffquellenverteilungen und Quellstérken in diesem Fall
sehr gro® ware. Jede weitere Modellanwendung auf einer solchen Grund-
lage ware mit sehr grof3en Unsicherheiten behaftet.
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A4.2 Anwendungsbeispiel 2: PSM-Metabolit im Anstrom einer
Wassergewinnungsanlage

A4.2.1 Situation

Im Einzugsgebiet und im Rohwasser einzelner Brunnen einer Wassergewinnungsanlage
wurde der Metabolit eines PSM (= Pflanzenbehandlungs- und Schéadlingsbekdmpfungsmittel)
festgestellt. Der identifizierte Stoff ist toxikologisch unbedenklich und ein Umwandlungs-
produkt eines in Wasserschutzgebieten bis 2006 zugelassenen Wirkstoffs. Der Metabolit
wird erst dann problematisch, wenn das gehobene Wasser bei der Aufbereitung einer
Ozonung unterzogen wird. Dann entstehen Nitrosamine, welche als krebserregend ein-
gestuft sind. Beim Wasserversorger besteht eine Planungsvariante, die Aufbereitung des
Rohwassers um eine Ozonung und Aktivkohlefiltration zu ergénzen.

Eine flachendeckende Beprobung des Grundwassers fuhrte zur Identifikation eines ver-
gleichsweise extensiv bewirtschafteten Obstanbaubetriebes als Zentrum der Belastung. Der
Landwirt hat im Jahrzehnte wahrenden Anwendungszeitraum flachendifferenziert exakt Buch
geflihrt Uber Fruchtfolgen und Aufwandmengen des Wirkstoffs. Mit dem Ruhen der Mittel-
zulassung in 2007 wurde auch in diesem Betrieb die Anwendung eingestellt.

Fir das Wasserversorgungsunternehmen ergibt sich folgende Fragestellung:

e Welche Konzentrationsentwicklung und -verteilung ist in den Brunnen der betroffenen
Wassergewinnungsanlage zu erwarten?

e Wie lange wird die Belastung im Rohwasser vorhanden bzw. unter einen unkritischen
Wert gefallen sein?

e Wie lange wird die Belastung im Einzugsgebiet vorhanden sein bzw. wann wird sie
unter einen unkritischen Wert gefallen sein?

Zur Klarung dieser Fragen sind Verteilung und Dauer des Stofftransportes sowohl im
Sickerwasser als auch im Grundwasser zu betrachten.

Bei der Bearbeitung der Aufgabe hat der Hersteller des PSM wesentliche Aufgaben Uber-
nommen. Mit Hilfe zahlreicher eindimensionaler Simulationen des ungesattigten vertikalen
Sickerwassertransportes liefert der Hersteller flachendifferenzierte historische und prognos-
tische Zeitreihen der Sickerwasserkonzentration des Metabolits fiir den Ubergang von der
ungeséttigten in die geséttigte Zone. Bei diesen eindimensionalen Simulationen gehen
neben dem intensiv untersuchten und im Detail bekannten Metabolisierungsprozess des
Wirkstoffs die unterschiedlichen Anwendungshistorien und Fruchtfolgen, nutzpflanzenspe-
zifische Eigenschaften, die variablen Bodenarten und -méachtigkeiten, deren hydraulische
Eigenschaften sowie schliel3lich Wetterdaten und Flurabsténde ein.

Die ermittelten Konzentrationen werden mit der Sickerwasserrate als zeitabhangige
Schadstofffrachten in ein zweidimensionales horizontales Strémungs- und Transportmodell
als Quellkonzentrationen implementiert.

Dieses Anwendungsbeispiel wurde ausgewahlt, da in diesem Fall -im Gegensatz zum
Normalfall der Altlastenbearbeitung - die Quellstarke des Schadensherdes sehr gut bekannt
ist. Aufgrund der umfangreichen Forschungsarbeiten des Herstellers auf diesem Gebiet kann
davon ausgegangen werden, dass die Ergebnisse der 1D-Simulationen eine wesentlich
hohere Genauigkeit aufweisen, als es bei einer typischen Altlastenbearbeitung in der Regel
erwartet werden kann. Es ist also méglich, sich bei der Kalbrierung des 2D-Modells auf die
eigentlichen Transportparameter zu konzentrieren.
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Die Grundlagendaten fur die numerischen Modelle basieren auf den in Tabelle 9 aufgelis-
teten Quellen.

Tabelle 9: Herkunft der Grundlagendaten fur die numerischen Modelle.
EinflussgréRe Herkunft
Aquifergeometrie Bohrprofile, Hydrologisches Kartenwerk
Geléndeoberfléche Digitales Gelandemodell
Hydraulische Durchldssigkeit | Pumpversuchsauswertungen
Sickerwasserbildung Wetterdaten
Bodenarten Bodenkarten GD, Bodenschéatzung, RKS
Bodenprofile Bodenkarten GD, Bodenschédtzung, RKS
Grundwasserentnahmen Betriebsdaten des Wasserversorgers
Quellstarke Anwendungsdaten des Landwirts = 1D Simulation
Dispersivitat Anpassung im Rahmen der Modellkalibrierung
Sorption keine Sorption in geséttigter Stromung
Abbau kein Abbau in geséttigter Strdbmung

A4.2.2 Das Hydrogeologische Modell

Das hydrogeologische Modell ist relativ einfach aufgebaut und besitzt groBe Ahnlichkeit mit
dem des zuvor beschriebenen Anwendungsbeispiels. Ein Vorfluter befindet sich in diesem
Beispiel erst in gréRerer Entfernung.

Der Grundwasserleiter besteht aus 15 - 30 m méachtigen quartaren sandig kiesigen Ablage-
rungen des Rheins mit einer hohen Wasserdurchlassigkeit. Das Liegende bilden tertidre
schwach bindige Feinsandablagerungen und Tone, die aufgrund ihrer wesentlich geringeren
Durchléssigkeit vernachléssigt werden kénnen. Der Grundwasserleiter wird Uberlagert von
glazialen und postglazialen bindigen Deckschichten.

Die bindigen Deckschichten bestehen aus meist zwischen 0,5 und 2 m méachtigen lehmigen
Sanden bis sandigen Lehmen. Die Bodenkarte zur landwirtschaftlichen Steuerschatzung
1:5.000 (DGK5 Bo) liefert wertvolle Hinweise zur Varianz der Bodenarten und
-méachtigkeiten. Kontrollsondierungen zeigten, dass dieses Kartenwerk als sehr gute
Grundlage fur die vertikalen 1D-Simulationen genutzt werden kann.

Die Mé&chtigkeit der bindigen Deckschichten unterliegt beachtlichen Schwankungen. Unter-
schiede von bis zu 1,5 Metern auf wenigen 10er Metern Distanz sind im Bereich des Eintrags
eher die Regel als die Ausnahme. Da eine flachendeckende engstandige Kartierung des
Areals nicht moéglich war, musste dieses Wesensmerkmal des Standortes bei der Kon-
zeptionierung des Modells bertcksichtigt werden.

Die Richtung des Grundwasserstroms ist nach Osten orientiert und unterliegt relativ geringen
saisonalen Schwankungen. Die langjéhrige Schwankungsbreite der Grundwasserstédnde
betragt im Bereich der in Rede stehenden landwirtschaftlichen Nutzflachen etwa 2 m. Im
Laufe eines Wasserwirtschaftsjahres sind Grundwasserstandsschwankungen bis zu einem
Meter dokumentiert.

Innerhalb der quartdren Sande und Kiese ist eine freie Grundwasseroberfldche ausgebildet,
die hoéchstens lokal begrenzt bei sehr hohen Grundwasserstdnden die Unterkante der
Deckschichten erreicht.
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Die Brunnen des Wasserwerks liegen etwa 3 km &stlich der Eintragsflachen. Die Forderung
in den Brunnen ist sehr gleichmafig. Es liegen detaillierte langjahrige Aufzeichnungen vor.

A4.2.3 Numerisches Stromungs- und Transportmodell
A4.2.3.1 Modellgebiet und Grundwasserstromung des 2D-Modells

Aufgrund des anders gelagerten Schwerpunktes dieser Arbeitshilfe wird auf die vertikalen 1D
Simulationen der ungesattigten Sickerwasserstrémung nicht im Detail eingegangen. Zur
Simulation wurde das Rechenprogramm PEARL herangezogen. Diese Software wurde in
den Niederlanden von drei Forschungsinstituten (www.pearl.pesticidemodels.eu) speziell fur
die Anforderungen zur Prifung des Verhaltens von PSM in der ungeséttigten Bodenzone
entwickelt.

Die Eingangsdaten fur die Hydraulik der 1D-Modellierung bestehen zum einen aus Wetter-
daten (Niederschlag, relative Luftfeuchte, Lufttemperatur) als zeitabhdngige Zuflussrand-
bedingungen an der Gelandeoberflache unter Beriicksichtigung von Verdunstungspro-
zessen. Als untere bewegliche Modellbegrenzung dient der instationdre Verlauf des Flurab-
standes (Lange des 1D-Modells zum diskreten Simulationszeitpunkt) des ungespannten
Grundwasserleiters in Form eines Festpotenzials.

Fir das horizontale Strémungsmodell ist auch bei diesem Anwendungsbeispiel die Definition
von natirlichen hydrogeologischen Randbedingungen im hier vorliegenden ausgedehnten
Flachlandaquifer zur horizontalen Abgrenzung des Modellraums nicht einfach mdglich.
Insofern ist es ein Vorteil, dass das Einzugsgebiet des hier betrachteten Wasserwerks
vollstdndig innerhalb eines bereits vorliegenden instationédren regionalen zweidimensionalen
Grundwasserstromungsmodells liegt. Wie beim ersten Anwendungsbeispiel wurde in
ausreichender Entfernung (ca. 0,75 km ndrdlich und suddlich) vom Aussagegebiet ein
Detailmodell aus dem regionalen Modell ausgeschnitten. Die instationdren Potenzialhdhen
des Regionalmodells wurden auf die Grenzen des Detailmodells Ubertragen.

Hatte das kalibrierte Regionalmodell nicht zur Verfligung gestanden, ware eine Definition der
ndrdlichen und sudlichen Modellgrenze des Detailmodells anhand von Stromlinien mdglich
gewesen, da die regionale, ostwarts orientierte FlieRrichtung nur geringfugigen Schwan-
kungen unterliegt. Im Osten (Abstrom) hatte unterhalb des unteren Kulminationspunktes der
Brunnenanlage ein Festpotenzial mit zeitlich variabler Potenzialhéhe entlang einer Potenzial-
linie genutzt werden kdnnen. Die westliche Anstromgrenze wére ebenfalls entlang einer
Potenziallinie jedoch mit vorgegebenem zeitlich variablem Randzufluss als Randbedingung
2. Art definiert worden. Als Kalibrierhilfen hatten Pumpversuchsergebnisse aus den Einzel-
brunnen und die Entnahmeraten selbst verwendet werden kénnen. Fur diese Art der
Definition der Randbedingungen und Kalibrierung des Stromungsmodells hatten hinreichend
Daten aus dem vorhandenen Messstellennetz zur Verfligung gestanden. Diese Arbeits-
schritte waren aufgrund des bereits vorliegenden Regionalmodells in diesem Fall nicht
erforderlich.

Das zweidimensionale numerische Detailmodell wurde mit dem Rechenprogramm
MODFLOW (MCDONALD UND HARBAUGH, 1988) aufgebaut. Es handelt sich um ein Finite
Differenzen Modell. Der Modellraum wurde mit einer einheitlichen Gitterweite von 10 - 10 m
bei 450 Modellzellen in x- und 315 Modellzellen in y-Richtung diskretisiert.

Veranlassung flr die Beibehaltung des zweidimensionalen Rechenansatzes im Detailmodell
war die Aquifergeometrie. Bei einer wassererfiillten Machtigkeit von rund 15 bis 25 m und
einer Langserstreckung des vorliegenden Stofftransportproblems von etwa 3000 m erschien
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ein zweidimensionaler Ansatz sowohl fir das Strémungsmodell als auch fir das Stofftrans-
portmodell ausreichend.

Dem Regionalmodell liegt ein mehrjahriger instationdrer Kalibrier- bzw. Validierungszeitraum
mit einer zeitlichen Diskretisierung in Monatsschritten zugrunde, der auf Grundlage aktuali-
sierter Grundlagendaten (Entnahmen, Grundwasserneubildung etc.) bis zum Jahr 2007
erweitert wurde.

Fir die Prognose der kinftigen Entwicklung der Strémungssituation wurden ein feuchtes und
ein trockenes Szenario entworfen. Dazu wurden bezilglich der Niederschlagsentwicklung
jeweils passende Abfolgen von Jahren aus dem historischen Zeitraum ausgewahlt und an
den aktuellen Modellierungsstand angehédngt. Die Brunnenentnahmen des Wasserwerks
wurden fir die Prognose auf aktuellem monatlich differenziertem Niveau beibehalten.

Die Grundwasserstandsentwicklung des historischen Kalibrierzeitraumes war im Regional-
modell im Wesentlichen durch die zeitlich variable Grundwasserneubildung gesteuert. Die
Grundwasserneubildung wurde auf Basis monatlicher Wetterdaten mit Hilfe eines flachendif-
ferenzierten instationdren Bodenwasserbilanzmodells entwickelt. Hierbei wurde die durch
das Bodenwasserbilanzmodell berechnete Sickerwasserrate unter Vernachldssigung der
ungesattigten Sickerwasserpassage der Grundwasserneubildung vereinfachend gleich-
gesetzt.

A4.2.3.2 Stofftransport

Die Bereitstellung der Eingangsdaten der 1D Stofftransportsimulationen erfolgte durch den
Wasserwerksbetreiber. Auf Grundlage der bereits erwdhnten Daten zur Anwendungshistorie
des PSM und zum vertikalen Bodenaufbau einschliellich ihrer hydraulischen Eigenschaften
wurden die ortlich differenzierten Verhéltnisse vom Wasserwerksbetreiber auf unterschied-
liche Typusprofile/Anwendungshistorien abstrahiert. Diese Typusprofile wurden in der Folge
differenziert nach der Bandbreite der Machtigkeit der bindigen Deckschichten, welche eine
ausschlaggebende Gréle fir den vertikalen Stofftransport darstellt. Es wurde zwischen
maximaler und minimaler Machtigkeit unterschieden. Die Typusprofile/Anwendungshistorien
bildeten die Grundlage fir die 1D Stofftransportsimulationen. Es wurde eine entsprechende
Anzahl von Zeitreihen von Frachten (MT") durch die 1D Simulationen erzeugt und dem
Horizontalmodell zur Verfugung gestellt.

Das raumliche Vorkommen der Typusprofile/Anwendungshistorien wurde vom Wasser-
werksbetreiber GIS-gestitzt regionalisiert und fir die horizontale 2D Modellierung zur
Verfligung gestellt. Innerhalb des 2D Transportmodells wurden die Ergebnisse der mini-
malen und maximalen Machtigkeiten der Fldchen gleichen Typusprofils/Anwendungshistorie
der einzelnen 1D Sickerwassertransportmodelle alternierend den entsprechenden Modell-
zellen zugeordnet. Auf diese Weise wurde die im Geldnde durch konkrete Felddaten nicht
aufgeldste Unsicherheit beziiglich der tatsdchlichen Machtigkeit der bindigen Deckschichten
im 2D Modell berticksichtigt.

Berechnet wurde bei den 1D-Simulationen ein Anwendungszeitraum des PSM von 1989 bis
2006, in welchem die Anwendung eingestellt wurde. Zur Prognose des Abklingens des
Metabolitaustrags aus der ungeséattigten Bodenzone in das Grundwasser wurden zwei
unterschiedlich feuchte Zeitrdume von jeweils etwa 10 Jahren Dauer an diese Simulations-
ldufe angehangt.

Zur Simulation des zweidimensionalen horizontalen Stofftransports wurde das Rechen-
programm MT3DMS (ZHENG UND WANG, 1999) genutzt, welches unmittelbar auf die Ergeb-
nisse des Grundwasserstrémungsmodells zurlickgreifen kann.
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Die aus den 1D-Simulationen gewonnenen Ergebnisse wurden wie oben erldutert rdumlich
differenziert als Schadstofffrachten in monatlicher Auflésung in MT3DMS implementiert.

Die Kalibrierung des Stofftransportmodells wurde wesentlich erleichtert durch die beson-
deren Eigenschaften des Metabolits, der sich im Grundwasser wie ein idealer Tracer verhalt.
Dies bedeutet, dass keine Retardation durch Sorptionsprozesse und kein Abbau berilick-
sichtigte werden muss. Die Kalibrierung des horizontalen Stofftransportmodells beschrankt
sich daher auf die Anpassung der Parameter effektive Porositét und Dispersivitat.

A4.2.4 Bisherige Ergebnisse der numerischen Modellrechnungen

Lange Zeitreihen der rdumlichen Verteilung der Metabolitgehalte im Grundwasser stehen
nicht zur Verfiigung. Die Simulationsergebnisse kénnen lediglich mit Daten einer Probe-
nahmekampagne verglichen werden. Die Abbildung 32 zeigt als Ergebnis der
Transportkalibrierung die simulierte Konzentrationsverteilung des Metabolits nach 18
Simulationsjahren mit Anwendung des Wirkstoffs zum Zeitpunkt der Probenahmekampagne.

Die Transportparameter effektive Porositdt n, (0,2), Langsdispersivitdt «; (50 m) und
Querdispersivitét ar (5 m) wurden im Zuge der Kalibrierung systematisch variiert und mit der
gemessenen Verteilung verglichen. Die beste Anpassung ergab sich mit den in Klammern
angegeben Werten. Die Dispersivitdt wurde skaliert und nimmt vom Eintragsareal allmahlich
auf die genannten Werte zu.

West Ost

Eintragsareal
Brunnengalerie

om A ANEY GRam Bee em zunehmende Konzentration ——s

Abbildung 32: Simulierte Konzentrationsverteilung des Metabolits nach 18 Jahren An-
wendungsdauer

Der im Zentrum bereichsweise eingeschnurte Bereich héherer Konzentration ist eine Folge
des jahreszeitlich bedingten Austrags in den Wintermonaten aus der ungesattigten in die
gesattigte Zone.

Die berechnete Konzentrationsverteilung stimmt mit der gemessenen Verteilung in kenn-
zeichnenden Punkten Uberein:
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e Lage der Langsachse der Fahne,

e Konzentrationshéhe am Fahnenende in Brunnennéhe,

e Breite der Fahne,

e Lage eines Konzentrationsmaximums innerhalb des Eintragsareals.

Folgende entscheidende Abweichungen sind feststellbar:

e Zu niedrige simulierte Konzentrationshéhen im Zentrum des Eintragsareals,
e Zu geringer simulierter Konzentrationsgradient ldngs der Fahnenachse.

Die Abbildung 33 verdeutlicht die Abweichungen und lasst einen systematischen Fehler der
horizontalen Transportmodellierung erkennen. Aufgetragen ist der Quotient zwischen
gemessener und modellierter Konzentration entlang der Fahnenachse gegen die Entfernung
vom Eintragsareal. Im Zentrum sind die gemessenen Konzentrationen also fiinfzigfach héher
als die berechneten.
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Abbildung 33: Quotient von gemessenen zu modellierten Konzentrationen in Abhéngigkeit
von der Entfernung zum Eintragsareal

Die Fehleranalyse zeigt, dass das Transportmodell erst mit sehr groRer Entfernung die
gemessenen Konzentrationen richtig wiedergibt. Die gemessenen Konzentrationen stammen
aus unvollkommen ausgebauten Grundwassermessstellen, deren Filterstrecken nur wenige
Meter in das Grundwasser eintauchen. Die Analysenergebnisse reprasentieren also lediglich
die Grundwasserbeschaffenheit im oberen Teil der wassererfillten Mé&chtigkeit des
Grundwasserleiters.

Bei der Konzeptionierung des Modells wurde angenommen, dass bei einer wassererflllten
Méchtigkeit von im Mittel 20 m eine weitgehende vertikale Quervermischung des an der
Grundwasseroberflache eingetragenen Stoffs bereits nach wenigen hundert Metern erfolgt
sein sollte und folglich eine anndhernd homogene Konzentrationsverteilung Gber die
wassererflllte Machtigkeit nach einer entsprechenden Distanz erwartet wurde. Daher wurde
davon ausgegangen, dass ein zweidimensionaler Ansatz zur Abbildung der Fahne aus-
reichend ist.

Anhand weiterer Felduntersuchungen wird nun geprift, ob der Grundwasserleiter in der
Vertikalen als hydraulisch homogen angesehen werden kann. Voraussichtlich wird das
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zugrundeliegende Stréomungs- und Transportmodell auf drei Dimensionen erweitert werden
mussen.

Liegen hinsichtlich der Durchlédssigkeitsverteilung im Grundwasserleiter weitgehend
homogene Verhdaltnisse vor, kann fir die Beantwortung der Fragestellung bezlglich der
voraussichtlichen Dauer bis zum Verschwinden des Metabolits aus dem Grundwasser des
Einzugsgebietes das zweidimensionale Transportmodell herangezogen werden, da der
Massentransport auch mit dem zweidimensionalen Ansatz dann Kkorrekt simuliert wird.
Lediglich die vertikal undifferenzierte Konzentrationsverteilung des zweidimensionalen
Modells wire mit den Felddaten weitgehend nicht in Ubereinstimmung zu bringen.

Das Anwendungsbeispiel zeigt, dass zu Beginn der Uberlegungen zum konzeptionellen
Standortmodell die vorhandene Datengrundlage nicht kritisch genug bewertet wurde (hier:
Messstellenausbau). Ein Beweis fir die angenommene rasche vertikale Querdispersion war
aus den Daten nicht ableitbar. Diese Annahme beruhte auf in diesem Fall nicht zutreffenden
Erfahrungswerten.

Im Rahmen der Altlastenbearbeitung muss stets damit gerechnet werden, dass zun&chst
vereinfachende - d.h. Kosten sparende - Annahmen im Zuge eines Erkenntniszuwachses
unter Umsténden revidiert werden mussen.
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A4.3 Anwendungsbeispiel 3: Modellgestiitzte integrale Altlasten-
erkundung in Stuttgart-Feuerbach

Autoren: Hermann-Josef Kirchholtes, Wolfgang Ufrecht (Amt fir Umweltschutz der Stadt
Stuttgart), Stefan Spitzberg (BOSS-Consult, Stuttgart), Wolfgang Schéfer (Steinbeis-
Transferzentrum Grundwassermodellierung, Wiesloch).

A4.3.1 Situation

Im Stuttgarter Stadtbezirk Feuerbach sind in einem ca. 530 ha grof3en Untersuchungsgebiet
300 Standorte mit Altlasten registriert. Von iber 200 Altlasten ist bekannt bzw. wird vermutet,
dass von dort leichtflichtige chlorierte Kohlenwasserstoffe (LCKW) in das Grundwasser
emittieren. Die Schadstoffe sind mit vertikal sprunghaft abnehmender Konzentration auf funf
Grundwasserstockwerke verteilt. Seit 1984 laufen seitens der in Stuttgart-Feuerbach
angesiedelten Industrieunternehmen und der Stadt Stuttgart (Untere Wasserbehérde)
Bemuhungen der standortbezogenen Erkundung und Sanierung (Pump and treat, Bodenluft-
absaugung), die bislang allerdings noch zu keiner signifikanten Entfrachtung des Unter-
grunds gefiihrt haben (UFRECHT, 2003). Das Gebiet spiegelt daher nicht nur eine typische
Altlastensituation in urbanen Raumen wieder, sondern zeigt auch die Probleme in der Praxis
im Umgang mit solchen Flachen auf.

Im Rahmen des von der EU geférderten Projekts MAGIC (Management of Groundwater at
Industrially Contaminated Sites, 2005 - 2008, www.magic-cadses.com) erfolgte in Feuerbach
ein integrale Untersuchung des Grundwassers mit dem Ziel, die Schadstoffausbreitung auf
der Skala des Projektgebiets nachvollziehen zu kénnen und die Lage und Quellstérke der
einzelnen Schadensherde zu bestimmen. Als zentrale Werkzeuge wurden ein Hydrogeo-
logisches Modell und ein numerisches Grundwasserstrémungs- und Transportmodell fir den
Standort entwickelt. Der Einsatz dieser Modelle wird im Folgenden kurz vorgestellt. Eine
umfassende Darstellung der Projektergebnisse ist in KIRCHHOLTES & UFRECHT (2009) zu
finden.

A4.3.2 Das Hydrogeologische Modell

Der Modellraum liegt im Norden von Stuttgart und umfasst die bis zu 100 m méachtigen
Abfolgen des Gipskeupers (Mittlerer Keuper, Trias). Der Gipskeuper setzt sich aus Schluff-
Tonsteinen mit einzelnen karbonatischen Banken sowie Sulfatgesteinen zusammen. Er wird
vom Unterkeuper und Oberen Muschelkalk unterlagert.

Die Festgesteinsschichten sind flachig mit Quartdrsedimenten bedeckt, die besonders am
Hangfu® und in der Talniederung des Feuerbachs groRe Machtigkeit erlangen. Aus der
Machtigkeitsverteilung der quartdaren Sedimente zeichnen sich schmale, langgestreckte
Kérper ab, die in Rinnen des Feuerbachs abgelagert wurden. Die einzelnen Rinnen sind
lateral durch Sumpfton, Faulschlamm, Auenlehm und KeuperflieRerden begrenzt.

Im Feuerbacher Tal hat sich im Quartér und im Gipskeuper ein mehrschichtiges Grund-
wasserleitersystem gebildet. Entscheidend flir Hydrostratigraphie und Aquifergeometrie ist
die Uberpragung des Gipskeupers durch selektive Gipsauslaugung (Subrosion). Im Modell-
gebiet lassen sich in der Beschreibung vom Hangenden zum Liegenden folgende
Grundwasserleiter voneinander unterscheiden:

e Quartar mit Wanderschutt- und Bachschuttmassen, Hangschutt (1. Aquifer): Locker-
gesteinsgrundwasserleiter.

Landesamt fur Natur, Umwelt und Verbraucherschutz Nordrhein-Westfalen — Arbeitsblatt 12
-131/159 -



"Hinweise zur Erstellung und Beurteilung von Grundwassermodellen im Altlastenbereich"

e Gipskeuper (2. bis 5. Aquifer): kluftiger Festgesteinsgrundwasserleiter mit schichtiger
Aquifergliederung; Untergliederung in die Teilstockwerke Mittlerer Gipshorizont,
Dunkelrote Mergel, Bochinger Horizont und Grundgipsschichten.

Obwohl die Aquifere 2 bis 5 Festgesteinsaquifere darstellen, verhalten sich diese aufgrund
der teilweise starken Verwitterung und des sehr engmaschigen Kluftnetzes hydraulisch wie
ein pordses Medium. Es war daher nicht erforderlich, ein spezielles Simulationsmodell fir
kliftige Grundwasserleiter zu verwenden, sondern die Grundwasserstrdomung und der
Stofftransport konnten mithilfe der in der Arbeitshilfe beschriebenen Standard-Modelle fiir
porése Medien berechnet werden. Ein hydrogeologischer Vertikalschnitt durch den zentralen
Bereich des Modellgebiets ist in Abbildung 34 zu sehen. Schraffierte, braune und weil3e
Bereiche kennzeichnen quartére Ablagerungen, lila ist der Mittlere Gipshorizont markiert, rot
die Dunkelroten Mergel, beige der Bochinger Horizont, blau die Grundgipsschichten, und
grun der Unterkeuper.

278

Abbildung 34: Profilschnitt durch das zentrale Modellgebiet von NNW (links) nach SSE
(rechts)

In der Summe wurden Aquiferkenndaten fir fast 500 Brunnenstandorte ermittelt, die durch
rund 150 Beobachtungsdaten ergdnzt werden. ErwartungsgemafR liegt der Grofdteil der
Daten fur das Quartér und die beiden oberen Festgesteinshorizonte vor.

Fur jeden der 5 Aquifere wurde eine flichenhafte Verteilung der Basislagen und der hydrau-
lischen Durchlassigkeiten erstellt. Dabei wurden Isolinien der Basislagen in Schritten von flinf
Metern erzeugt, die hydraulischen Durchldssigkeiten wurden in Zehnerschritten aufgel6st
(1x10° m/s, 1x10* m/s usw.). Die Isolinien wurden sowohl in Kartenform ausgedruckt als
auch elektronisch im DXF-Format abgelegt. Die Abbildung 35 zeigt als Beispiel die Lage der
Basis der Dunkelroten Mergel.

Bei dieser Regionalisierung der Aquiferkennwerte war die Kenntnis um geologische Pro-
zesse und damit das a priori Wissen des Hydrogeologen von grof3er Bedeutung. Dieses gilt
insbesondere fir die von der landschaftsgeschichtlichen Entwicklung abh&ngigen gebirgs-
Uberpragenden Vorgange der Verwitterung und Subrosion, die orts- und zeitspezifisch sind.
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Letztere steuert nicht nur die Aquifergeometrie und Hydrostratigraphie, sondern auch die
Aquiferdurchlassigkeit. Vor allem in den tieferen Teilstockwerken des Gipskeupers, fir die
nur wenige Kennwerte aus hydraulischen Tests vorliegen, kann mit dem Verstandnis der
raumlich differenzierten Auslaugung eine plausible Durchlassigkeitsverteilung skizziert
werden.

Das Grundwasser wird im Betrachtungsraum durch Grundwasserneubildung aus dem
Niederschlag sowie durch Randzufliisse aus Teilgebieten im oberirdischen Einzugsgebiet
des Feuerbachs alimentiert. Die Bestimmung der Grundwasserneubildung basiert auf einer
flachendifferenzierten Berechnung mit dem Wasserhaushaltsmodell GWN-BW (ARMBRU-
STER, 2002).

Da der Modellraum nur teilweise durch hydraulisch wirksame Rander definiert ist, wie z.B.
durch eine oberirdische Wasserscheide im Osten und vergipstes, d.h. undurchléssiges
Gebirge im Sidosten und Osten, sind Randzu- und -abflisse in die Bilanzbetrachtung mit
einzubeziehen. Randzufliisse existieren an der Sid- und Westgrenze. Eine Quantifizierung
der Randzufliisse erfolgt mittels Abschétzung der Grundwasserneubildungsmenge in den an
den Modellraum angrenzenden Teileinzugsgebieten (Bilanzraum), die sich aus der Morpho-
logie ergeben. Es wird vorausgesetzt, dass die oberirdischen Wasserscheiden mit den
unterirdischen gleichgesetzt werden durfen.

Ein signifikanter vertikaler Abstrom tGber den Unterkeuper bis in den Oberen Muschelkalk ist
durch die vollstédndig ausgelaugten Grundgipsschichten im sidwestlichen Modellraum
moglich (hydraulisches Fenster). Eine wichtige Rolle fir die Wasserbilanz spielt auRerdem
der kanalisierte Feuerbach im Norden des Modellgebiets, wo die Kanalsohle teilweise mehr
als 8 m unter der Geldndeoberflache liegt und der Kanal deshalb eine starke Drainage-
wirkung entfaltet.

Durch Wasserhaltungen zum Trockenhalten von Gebduden, Brauchwasserentnahmen,
MafRnahmen zur Gefahrenabwehr im 6ffentlichen Bereich sowie hydraulischen Sanierungen
bei Schadensfallen kommt es zu Grundwasserentnahmen in der GréRenordnung von 12 I/s.
Dieser Betrag ist in Bezug auf den Gesamtgrundwasserumsatz sehr hoch und stellt daher
eine beachtliche EinflussgréRe fur das Strdmungsregime dar.

In Tabelle 10 sind die wichtigsten hydrogeologischen und hydrochemischen Parameter und
deren Herkunft dargestellt.

Tabelle 10:  Wichtige hydrogeologische und hydrochemische Einflussgré3en und deren
Herkunft fir das Anwendungsbeispiel Feuerbach.

EinflussaréBRe Herkunft

Aquifergeometrie Bohrprofile, Hydrogeologisches Modell

Hydraulische Durchlassigkeit | Pumpversuchsauswertungen, Hydrogeologisches Modell

Grundwasserneubildung Datenbank fir Baden-Wirttemberg (GWN-BW)

Grundwasserentnahmen Datenbank der Stadt Stuttgart (Umweltamt)

Drainagen, Kanale Datenbank der Stadt Stuttgart (Tiefbauamt)

effektive Porositat Abgeschatzt aus speicherwirksamer Porositat

Dispersivitat Anpassung im Rahmen der Modellkalibrierung

Schadstoffquellen Indirekte Bestimmung von Lage und Quellstdrke im Rahmen
der Transportkalibrierung auf der Basis gemessener
Konzentrationen im Grundwasser

Abbauraten Kein Abbau; Transportspezies ist die Summe der LCKW
(PER+TRI+CIS+VC)

Sorption keine Sorption angenommen
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A4.3.3 Numerisches Stromungs- und Transportmodell

A4.3.3.1 Modellgebiet und Grundwasserstromung

Fur das Untersuchungsgebiet wurde ein dreidimensionales numerisches Grundwasser-
strémungs- und Transportmodell aufgebaut. Als Rechenprogramme wurden die Finite-
Differenzen-Modelle MODFLOW (MCDONALD UND HARBAUGH, 1988) fiir die Grundwasser-
stromung und MT3DMS (ZHENG UND WANG, 1999) fir den Stofftransport verwendet, zur
Erleichterung der Dateneingabe und zur Darstellung der Ergebnisse diente die Oberflache
PMWIN-Pro (CHIANG, 2003). Ein dreidimensionaler Ansatz war hier unbedingt erforderlich,
weil nur so die teilweise intensiven hydraulischen Wechselwirkungen zwischen den
verschiedenen Grundwasserstockwerken realistisch nachgebildet werden konnten.

Das aktive Modellgebiet ist in seiner lateralen Ausdehnung identisch mit dem Gebiet des
Hydrogeologischen Modells. Das Rechengitter erstreckt sich in Ost-West-Richtung Uber
2950 m und in Nord-Siid-Richtung tGber 2700 m. Die horizontale Diskretisierung betragt
einheitlich 10 m x 10 m. Fur das Strémungsmodell alleine wére mdglicherweise eine grébere
Auflésung ausreichend gewesen, die Transportberechnungen verlangen jedoch grundsétz-
lich relativ hohe rdumliche Auflésungen.

In der Vertikalen umfasst das Modell die funf Grundwasserleiter Quartar, Mittlerer Gips-
horizont, Dunkelrote Mergel, Bochinger Horizont und Grundgipsschichten. Jeder
Grundwasserleiter wurde mit jeweils einer Modellschicht aufgeldst. Insgesamt ergaben sich
aus den 295 Zellen in x-Richtung, den 270 Zellen in y-Richtung und den 5 Schichten 398.250
Rechenknoten.

Ziel der Strémungsberechnungen war die quantitative Erfassung und Nachbildung der
Grundwasserstréomung im Projektgebiet und damit die Bereitstellung der Strémungsbasis fur
das Transportmodell. Mithilfe der Transportberechnungen wurde dann die aktuelle Verteilung
der LCKW im Modellgebiet nachgebildet, wobei das Hauptaugenmerk auf der Identifizierung
und Quantifizierung der Schadstoffherde lag.

Zur Ubernahme der Aquiferkenndaten aus dem Hydrogeologischen Modell in das nume-
rische Modell wurde eine spezielle grafische Schnittstelle entwickelt. Diese gewéhrleistete,
dass die Daten detailgetreu ibernommen werden konnten (siehe Abbildung 36). Nach der
Dateneingabe wurde die Modellgeometrie auf Plausibilitdt geprift und gegebenenfalls
korrigiert.
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Abbildung 35: Isolinien der Basislage der Dunkelroten Mergel (griine Linien) und Verlauf der
Stérungen im Modellgebiet (rote Linien). Das Modellgebiet ist rot umrandet, in
grau umrandeten Bereichen sind die Dunkelroten Mergel aufgrund ihres Gips-
gehaltes hydraulisch inaktiv

Abbildung 36: Basis der Dunkelroten Mergel im numerischen Modell. Gleiche Farben
bedeuten Flachen gleicher Basislagen. Die Verteilung ist eine direkte Kopie
der Basislagen aus dem Hydrogeologischen Modell (siehe Abbildung 35). Das
Modellgebiet ist rot umrandet, graue Bereiche sind inaktiv.
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Das Strémungsmodell wurde stationér kalibriert. Die Referenzmesswerte entstammen einer
im Rahmen des MAGIC-Projekts durchgefiihrten Stichtagsmessung vom Februar 2007 mit
152 gemessenen Wasserstédnden. Die wesentlichen StellgréRen bei der Kalibrierung waren
die Randzufliisse in das Modellgebiet und der Kontakt zwischen den Grundgipsschichten
und dem Unterkeuper im Liegenden. Au’erdem war es erforderlich, die Aquifergeometrie
lokal anzupassen, beispielsweise wenn ein aktiver Forderbrunnen im Modell falschlicher-
weise trocken gefallen war. Die hydraulische Durchlassigkeit wurde weitestgehend unver-
andert aus dem Hydrogeologischen Modell GUbernommen, lediglich der nérdliche Teil der
Grundgipsschichten, in dem die Messstellendichte gering war, erforderte eine Anpassung.

Im Verlauf von 59 Modelllaufen konnte die mittlere Abweichung zwischen den gemessenen
und den berechneten Wasserstanden auf 4 % des maximalen gemessenen Wasserstands-
unterschiedes im Modellgebiet reduziert werden. Die Modellkalibrierung war damit trotz der
teilweise komplizierten hydrogeologischen Verhdltnisse und der Annahme eines Kon-
tinuummodells auch fir die tieferen Gipskeuperschichten erfolgreich. Entscheidend fiir das
Gelingen der Strémungsmodellierung war die zuvor beschriebene Entwicklung des de-
taillierten dreidimensionalen Hydrogeologischen Modells.

A4.3.3.2 Stofftransport

Auf der Basis des kalibrierten Strémungsmodells wurde dann der Stofftransport simuliert. Als
Transportspezies wurde die molare Summe der LCKW Tetrachlorethen, Trichlorethen, cis-
1,2-Dichlorethen und Vinylchlorid definiert. Diese summarische Beschreibung hat den
Vorteil, dass eine mdglicherweise stattfindende reduktive Dechlorierung, bei der hdéher
chlorierte Ethene in die niedriger chlorierten umgewandelt werden, im Modell nicht explizit
simuliert werden muss. Dadurch konnte der generell hohe Kalibrierungsaufwand fiir dieses
Modell reduziert werden.

Die effektive Porositdt zur Umwandlung der Filtergeschwindigkeiten aus dem Strémungs-
modell in die fur den Transport benétigten Abstandsgeschwindigkeiten wurde zu 2 %
abgeschatzt. Zur Berechnung des Stofftransports wurde ein upwind-gewichtetes Finite-
Differenzen-Verfahren eingesetzt. Dieses Verfahren ist sehr robust, neigt jedoch zur
Erzeugung einer kinstlichen Vermischung (numerische Dispersion, siehe Kapitel A2.2.2).
Um den Einfluss der Dispersion auf den Stofftransport und damit die Verdinnung der
Schadstoffe dennoch nicht zu Uberschatzen, wurde nur diese kiinstliche Dispersion ver-
wendet, um die Stoffvermischung im Model zu simulieren. Dies flihrt bei der gewéahlten
Gitterweite von 10 m zu einer Léngsdispersivitdt von ca. 5 m.

Zur Kalibrierung des Transportmodells wurde eine nahezu stationdre Stoffverteilung be-
rechnet. Um diese zu erzeugen, wurden im Modellgebiet verteilte Schadensherde ange-
nommen und deren Lage und Quellstarke (LCKW-Freisetzung pro Zeit) solange variiert, bis
die gemessenen LCKW-Konzentrationen aus 470 Messstellen im Projektgebiet méglichst gut
nachgebildet werden konnten. Eine Berechnung der Startkonzentrationen durch eine zeitlich
vorgeschaltete Simulation ist der direkten Verwendung einer interpolierten Stichtagsmessung
immer vorzuziehen, auch wenn dadurch der Rechenaufwand erhéht wird (siehe Kapitel
4.5.1).

Die bei der Kalibrierung bestimmte Konzentrationsverteilung diente als Startverteilung fur die
Simulation von 37 im Rahmen des Projekts durchgefiihrten Immissionspumpversuchen
(IPV). Die Nachbildung der IPV diente zur Validierung des Transportmodells. Dabei wurden
die Grundwasserstromung und der Stofftransport instationdr simuliert. Die Berechnungen
beginnen ein Jahr vor Beginn der eigentlichen IPV, um die Entwicklung der Grundwasser-
strébmung und des Stofftransports im Vorfeld der IPV realistisch nachbilden zu kénnen.
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Insgesamt wurde der Simulationszeitraum fir die 37 IPV in 55 Abschnitte mit jeweils
unterschiedlichen F&rderraten unterteilt. Dadurch konnte das Ein- und Ausschalten der
Pumpen und gegebenenfalls auch die Variationen der Férderraten wahrend eines Pump-
versuchs detailliert nachgebildet werden. Zur Nachbildung der meisten IPV mussten nur
geringfigige oder keine weiteren Anpassung am Transportmodell mehr vorgenommen
werden, d.h. die Modellvalidierung bestéatigte weitestgehend die Annahmen aus der
Modellkalibrierung.

A4.3.4 Ergebnisse der numerischen Modellrechnungen

Zur Nachbildung der beobachteten Konzentrationen waren 220 Modellzellen mit Schadstoff-
eintrag notwendig. Die Quellstéarken der einzelnen Zellen unterscheiden sich teilweise um
Grolienordnungen, wobei die gesamte Freisetzungsrate im Modell 3,2 Mol CKW/d betragt.
Unter der Annahme, dass die CKW zu hundert Prozent aus Tetrachlorethen bestinden,
entspricht dies einer Freisetzungsrate von 531 g/d.

Berechnete Konzentrationsverteilungen fir den April 2007 (Beginn der IPV) zeigt die
Abbildung 37. Das Wechselspiel der Schadstofffreisetzung aus den vielen einzelnen
Schadstoffherden und der stark durch Wasserentnahmen und Drainagen gepragten Grund-
wasserstromung fuhrt zu einem komplexen Muster verschieden langer Schadstofffahnen.
Die Interpretation der Fahnen hinsichtlich ihres Ursprungs wird dabei vor allem durch
vertikale Stromungsprozesse und das Zusammenfallen mehrerer Einzelfahnen in Fahnen-
konglomeraten erschwert.

Mithilfe einer speziellen Sensitivitdtsanalyse kann der Beitrag einzelner Schadensherde zu
einer zusammengesetzten Schadstofffahne fir einen bestimmten Ort rechnerisch analysiert
werden. Dazu werden alle eventuell relevanten Schadensherde im Anstrom des ausge-
wéhlten Orts nacheinander im Modell abgestellt und der Einfluss des Abschaltens auf die
Schadstoffkonzentration am Ort berechnet. Diese Vorgehensweise kann rechenintensiv
werden, da fir jeden betrachteten Ort und jeden untersuchten Schadensherd ein eigener
Rechenlauf erforderlich ist, aber sie liefert dafir auch die prozentuale Beteiligung eines
Schadensherds an der Schadstoffkonzentration des ausgewahlten Orts. Diese Information
kann aus der einfachen Betrachtung einer interpolierten Schadstofffahne nicht gewonnen
werden.

Die Ergebnisse des integralen Modellansatzes kdnnen herangezogen werden, um die
einzelfallbezogene Altlastenerkundung im Projektgebiet zu unterstitzen. Beispielsweise ist
es moglich, auf Basis der mit dem Modell ermittelten Schadstoffeintragsraten und der
berechneten Fahnenlédngen eine Dringlichkeitsskala fir die Bearbeitung der einzelnen
Schadensfélle zu erstellen. Das regionale Modell ermdglicht auch, den einzelnen
Schadensfall in sein hydraulisches und hydrochemisches Umfeld einordnen zu kénnen.

Das numerische Modell erlaubt es weiterhin, im Rahmen einer Szenarientechnik die
Auswirkungen unterschiedlicher Annahmen zu zukinftigen Strémungs- und Transportver-
haltnissen zu prognostizieren. Beispielhaft ist in Abbildung 38 dargestellt, wie sich die
Schadstoffsituation bis zum Jahr 2012 entwickeln wird, wenn die aktuellen Férderraten der
Sanierungs- und Entwédsserungsbrunnen beibehalten werden, oder wenn, zur Kennzeich-
nung einer absoluten Extremsituation, alle Brunnen abgestellt wirden. Dabei wird deutlich,
dass es bei einer erheblichen Reduzierung der Wasserférderung im Modellgebiet zu deutlich
ausgepragten Schadstofffahnen und einem Schadstoffabstrom Uber den Feuerbachkanal am
Nordrand des Modellgebiets kommen wird.

Das Beispiel zeigt, dass Grundwassermodelle auch bei komplexen hydrogeologischen
Bedingungen erfolgreich und nutzbringend im Rahmen der Altlastenbearbeitung eingesetzt
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werden kdénnen. Voraussetzung ist jedoch die Entwicklung eines detaillierten, die speziellen
lokalen Verhéltnisse bertcksichtigenden Hydrogeologischen Modells.
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Abbildung 37: Berechnete LCKW-Verteilung fur den April 2007 in den quartédren Sedimenten
(oben) und in den Dunkelroten Mergeln (unten). Das Modellgebiet ist rot um-
randet, graue Bereiche sind inaktiv.
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Abbildung 38: Berechnete LCKW-Verteilung fiir den April 2012 in den Dunkelroten Mergeln.
Fur das obere Bild wurde angenommen, dass alle Brunnen unveréndert
weiterbetrieben werden, bei der Berechnung fur das untere Bild wurden samt-
liche Brunnen im Modellgebiet abgestellt.
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A5 Glossar

Ab initio Rechnung

Eine Stofftransportsimulation, die die Ausbreitung des Wasserin-
haltsstoffs vom Anbeginn des Stoffeintrags berechnet.

Abbau erster Ordnung

Eine Abbaukinetik ohne Berilicksichtigung chemischer Reaktionen.
Das Ausmal des Abbaus 1. Ordnung ist alleine von der Konzentra-
tion des betreffenden Stoffs und der Zeit abhangig, er fihrt zu einer
exponentiellen Konzentrationsabnahme. Steuergrofie ist der

— Abbaukoeffizient bzw. die — Halbwertszeit, — Reaktionskinetik

Abbaukoeffizient Allgemein: Steuergréfien in Stofftransportmodellen, die das zeitliche
Verhalten von Reaktionen bestimmen, die zum Abbau einer Spezies
fuhrt. Haufig wird unter dieser Steuergré3e der Abaukoeffizient des
— Abbaus 1. Ordnung verstanden.

Abbauprozesse Prozesse, die zur nicht umkehrbaren Mineralisierung eines Wasser-

inhaltsstoffes fuhren, ggf. unter Bildung von Metaboliten.

Abstandsgeschwindigkeit

Mittlere FlieRgeschwindigkeit des Grundwassers in einem porésen
Medium zwischen zwei Punkten, errechnet sich aus der — Filter-
geschwindigkeit dividiert durch die — effektive Porositét. Sie ist
daher immer gréRer als die — Filtergeschwindigkeit.

Advektion

malRgeblicher Stofftransportprozess in Grundwasserleitern, er
bericksichtigt den Transport auf Basis der
— Abstandsgeschwindigkeit.

Anfangsbedingung

Die Losung von Differentialgleichungen in numerischen Modellen
erfordert u.a. die Definition von Anfangsbedingungen. Bei einem
Grundwasserstrémungsmodell kann dies z.B. durch Vorgabe eines
gemessenen Grundwasserhéhengleichenplanes erfolgen.

Anfangsverteilung

Synonym fur die — Anfangsbedingung einer Stofftransportsimula-
tion. — Ab initio Rechnung

Anisotropie

Eine Anisotropie z.B. eines Gesteinskérpers liegt vor, wenn dessen
physikalische Eigenschaften in unterschiedlichen Raumrichtungen
eine unterschiedliche Grofte annehmen. Beispiele: Durchlassigkeit
eines Kluftgesteins, Scherfestigkeit eines Schiefers, vertikale
Durchlassigkeitsunterschiede eines geschichteten Lockergesteins.

Anthropogene Spurenstoffe

Stoffe, die nattirlich in der Umwelt nicht vorkommen und durch
menschliche Aktivitdten freigesetzt wurden. Manche Stoffe besitzen
eine grolie Mobilitat und Persistenz, so dass sie - meist in geringer
Konzentration - in Boden, Wasser und Luft weit verbreitet sind.
Beispiel Fluorchlorkohlenwasserstoffe FCKW

Aquifer Synonym fur — Grundwasserleiter

Aquiferparameter Physikalische Eigenschaften eines — Grundwasserleiters, die seine
hydraulischen Eigenschaften kennzeichnen. Beispiele: — Durch-
ldssigkeitsbeiwert, — Speicherkoeffizient

Aussagegebiet Synonym fur — Aussageraum

Landesamt fur Natur, Umwelt und Verbraucherschutz Nordrhein-Westfalen — Arbeitsblatt 12

-140/159 -




"Hinweise zur Erstellung und Beurteilung von Grundwassermodellen im Altlastenbereich"

Aussageraum Der Bereich eines Modellgebiets, fur den ein Modell Aussagen
liefern soll.

Basislauf Referenzberechnung im Rahmen einer — Szenarientechnik.

Bilanzraum Der Teil eines Untersuchungsgebiets, Uiber dessen Grenzen eine

Wasserbilanz méglich ist. — Modellraum

Charakteristiken-Verfahren

Diskretisierungsverfahren bei — Transportmodellen. Gehort zur
Gruppe der "particle tracking" Verfahren.

Courant-Zahl

Numerisches Stabilitatskriterium.

Deterministisches Modell

Ein Modell, in dem alle Parameter eindeutig festgelegt sind.
— Stochastisches Modell

Diffusion Strémungsunabhangiger Stofftransportprozess. Treibende Kraft sind
Konzentrationsunterschiede. Ist in Grundwasserleitern meist von
untergeordneter Bedeutung, kann aber in gering durchlassigen
Gesteinen den dominierenden Prozess darstellen. — Tortuositét

Diskretisierung R&umliche und zeitliche Gliederung eines Modellgebiets bzw. eines

Modellzeitraumes in eine endliche Anzahl von Modellelementen bzw.
Zeitschritten. — Zeitliche Diskretisierung, — Modellgitter

Diskretisierungsverfahren

Verfahren zur rAumlichen Aufgliederung eines Modellraumes.
— Finite Elemente Methode, — Finite Differenzen Methode

Dispersion

Transportprozess, dessen Ursache in den unterschiedlich langen
Fliellwegen und unterschiedlichen FlieRgeschwindigkeiten des
Grundwassers innerhalb des Grundwasserleiters liegt. Die Disper-
sion findet in allen Skalenebenen statt und fiihrt zur Aufweitung einer
Fahne infolge dieser Vermischungsprozesse langs und quer zum
advektiven Transport. — Makrodispersion, — korngertistbedingte
Dispersion, — longitudinale Dispersion, — transversale Dispersion,
— Dispersionskoeffizient, — Dispersivitét

Dispersionskoeffizient

Produkt aus — Abstandsgeschwindigkeit und — Dispersivitét

Dispersivitéat

MalRzahl mit der Dimension einer L&nge zur Quantifizierung der
— Dispersion. — Langs- und Querdispersivitat

Durchléssigkeitsbeiwert

(keWert) Proportionalitatsfaktor im DARCY Gesetz mit der
Dimension einer Geschwindigkeit. Er dient der Quantifizierung der
Wasserdurchlassigkeit insbesondere von Gesteinen.

— Permeabilitét

Effektive Porositat Der Anteil des Porenvolumens, der effektiv (transportwirksam)
durchstrémt wird. Formal streng zu unterscheiden von der
— Speichernutzbaren Porositét

Effluenz Wasser tritt aus dem Grundwasser in ein Oberflachengewasser
Uber. — Influenz

ENA Abkulrzung fur "Enhanced Natural Attenuation”, unterstitzer

natdrlicher Abbau (von Schadstoffen).

Euler-Verfahren

Gruppe von — Diskretisierungsverfahren bei — Stofftransport-
modellen, die auf einem — Modellgitter basieren.
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Explizite Verfahren

Bei expliziten Verfahren werden fiir die unbekannten Piezometer-
héhen bzw. Konzentrationen im neuen Zeitintervall die Ergebnisse
des vorangegangenen Zeitschritts benutzt. — Implizite Verfahren

Festkonzentration In »> Transportmodellen ein Modellknoten mit vorgegebener
Konzentration (Randbedingung 1. Art).

Festpotenzial Synonym fiir — Festpotenzialknoten.

Festpotenzialknoten In Strémungsmodellen ein Modellknoten mit vorgegebener Piezo-

meterhdhe (Randbedingung 1. Art).

Filtergeschwindigkeit

Flachenspezifische (m?) Durchflussrate (m®/s) durch ein pordses
Medium mit der Dimension einer Geschwindigkeit m?/s/m? = m/s.
Haufig auch als DARCY-Geschwindigkeit bezeichnet. Sie beschreibt
nicht unmittelbar die — Fliegeschwindigkeit des Grundwassers.

— Abstandsgeschwindigkeit

Finite Differenzen Methode

Weit verbreitetes raumliches und zeitliches
— Diskretisierungsverfahren numerischer Modelle.

Finite Elemente Methode

Weit verbreitetes raumliches — Diskretisierungsverfahren nume-
rischer Modelle.

FlieBgeschwindigkeit

Die tatsachliche Flie3igeschwindigkeit des einzelnen Wasser-
teilchens im Grundwasserleiter auf Porenebene ist nicht messbar.
Hilfweise werden die Begriffe — Filtergeschwindigkeit und

— Abstandsgeschwindigkeit zur Quantifizierung der
FlieRgeschwindigkeit des Grundwassers herangezogen.

Freie Grundwasseroberfldche

Bei einer freien bzw. ungespannten Grundwasseroberflache liegt die
— Piezometerhéhe innerhalb des — Grundwasserleiters.

FREUNDLICH-Isotherme

Der funktionale Zusammenhang zwischen am Korngerist sorbierter
und in Wasser geldster Masse ist im Fall der Freundlich Isotherme
nichtlinear, wodurch z.B. berlicksichtigt werden kann, dass bei
héheren Konzentrationen in der Lésung verhaltnismafig weniger
sorbiert werden kann. — Langmuir-Isotherme, — Lineare Isotherme

Geologisches Strukturmodell
(GSM)

Raumliches Modell der geologischen Struktur eines Stand-
ortes. > HGSM, - MSE

Gespannte Grundwasser-
oberfldche

Bei einer gespannten Grundwasseroberflache liegt die — Piezo-
meterhéhe stets oberhalb der den Grundwasserleiter nach oben
abschlieRenden Deckflache.

Gewichtungsverfahren Verfahren, um den diskontinuierlichen Ansatz des Stofftransports bei
— Gitterverfahren — Finite Differenzen -, — Finite Elemente
Methode zu berticksichtigen.

GIS Abkulrzung fur "Geografisches Informationssystem”.

Gitter-PECLET-Zahl Numerisches Stabilitatskriterium

Gitterverfahren Gruppe von — Diskretisierungsverfahren bei — Stofftransport-
modellen, die auf einem — Modellgitter basieren. — Gewichtungs-
verfahren, — Euler-Verfahren

Grundwasserdruckh6he Synonym fir — Piezometerh6he
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Grundwasserkérper

Ein abgrenzbares Grundwasservorkommen.

Grundwasserleiter

Ein wasserdurchlassiges Gestein, welches in nennenswertem
Umfang eine gesattigte Wasserstromung erlaubt.

Grundwassermonitoring

Messung, Auswertung und Dokumentation grundwasserbezogener
Daten.

Grundwasserneubildung

1. Der Teil des durch versickernde Niederschlage gebildeten
Sickerwassers, der aus der ungesattigten Bodenzone in die ge-
sattigte Ubertritt und auf diese Weise das Grundwasser anreichert. 2.
Durch — Influenz an Oberflachengewdassern neu gebildetes
Grundwasser.

Grundwasserstockwerk Liegen Ubereinander mehrere durch gering- bzw. undurchlassige
Schichten getrennte Grundwasserleiter vor, bilden diese jeweils
gesonderte Grundwasserstockwerke.

Grundwasserstrémungs- — Numerische Grundwasserstrémungsmodellierung

modellierung

Halbwertszeit Bei einer — Reaktionskinetik 1. Ordnung die Zeit, die vergeht, bis
die Konzentration des betrachteten Stoffs um die Halfte abge-
nommen hat.

Heterogenitét Heterogene Kdrper sind verschiedenartig aufgebaut und besitzen
ungleichférmige physikalische Eigenschaften. Dies gilt in beson-
derem Male fir Untergrundeigenschaften.

Homogenitéat Homogene Koérper sind gleichartig aufgebaut und besitzen gleich-

férmige physikalische Eigenschaften.

Hydrogeologisch- geoche-
misches Strukturmodell
(HGSM)

Besteht aus hydrogeologisch-geochemischen Struktureinheiten mit
ahnlichen hydraulischen und geochemischen Eigenschaften, welche
auf Basis — modellstratigraphischer Einheiten (MSE) entwickelt
werden. — Geologisches Strukturmodell

Hydrogeologisches Modell

Abstraktion der Wesensmerkmale eines — hydrogeologischen
Systems im 3D Raum. Einzelne Komponenten kénnen eine zeitliche
Dimension beinhalten. — Numerisches Grundwassermodell.

Hydrogeologische System-
analyse

Analyse der Wesensmerkmale eines — hydrogeologischen Systems.

Hydrogeologisches System

Gesamtheit der individuellen Ausbildung aller hydrogeologischen
Strukturen und Prozesse an einem Standort im 3-D-Raum. Einzelne
Komponenten kdnnen eine zeitliche Dimension beinhalten.

Implizite Verfahren

Bei impliziten Verfahren werden die Piezometerhdhen bzw.
Konzentrationen in den zeitlichen Differenzentermen innerhalb des
Zeitintervalls t + At angesetzt. — Explizite Verfahren

Influenz Wasser tritt aus einem Oberflachengewasser in das Grundwasser
Uber. —» Effluenz

Inhomogenitét Gegenteil von — Homogenitat. — Heterogenitét

Instationér Instationdre Verhaltnisse herrschen in einem Grundwasser-

stromungsfeld, wenn sich die Piezometerhdéhen h in der Zeit andern,
d.h. dh/dt # 0. — stationdr, — quasistationéar
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Instationédre Kalibrierung

Eine — Modellkalibrierung unter — instationdren Bedingungen.

Isotropie Eine Isotropie z.B. eines Gesteinskdrpers liegt vor, wenn dessen
physikalische Eigenschaften in unterschiedlichen Raumrichtungen
gleich grof sind.

Kalibrierung — Modellkalibrierung, — stationédre Kalibrierung, — Instationére
Kalibrierung

Kolmationsschicht Behinderung des Austauschs zwischen Oberfldchengewéasser und

Grundwasser durch mechanische, chemische und biologische
Prozesse. — Leakageknoten

Konservativer Transport

Transport eines Wasserinhaltsstoffs, der nur der — Advektion,

— Dispersion, — Diffusion und ggf. — Retardation unterliegt. Ein
Abbau findet nicht statt. Der Transport ist konservativ bzw. massen-
erhaltend.

Kontinuumansatz

Bei dem in numerischen Modellen verwendeteten Kontinuumansatz
wird aufgrund der rdumlichen Aufgliederung (— Diskretisierung) des
kontinuierlichen Bodenkdrpers in eine endliche Zahl von Modell-
elementen das Modellelement/die Modellzelle als kleinste Einheit
definiert.

Konzeptionelles Standort-
modell

Vereinfachende Modellvorstellung zu den wesentlichen einen
Standort charakterisierenden Strukturen und Prozessen.

Korngertistbedingte Disper-
sion

Transportprozess, dessen Ursache in den unterschiedlich langen
Flielfwegen und unterschiedlichen FlieRgeschwindigkeiten des
Grundwassers innerhalb des Grundwasserleiters auf Porenebene
liegt. Die Dispersion findet in allen Skalenebenen statt und fiihrt zu
einem Auseinandergehen einer Konzentrationsfahne langs und quer
zum advektiven Transport. — Dispersion, — Makrodispersion

— Dispersivitét, —» Skalierende Grél3e

LANGMUIR-Isotherme

Der funktionale Zusammenhang zwischen am Korngerust sorbierter
und in Wasser geldster Masse ist im Fall der Langmuir Isotherme
nichtlinear mit einem oberen Grenzwert, wodurch eine maximale
Sorptionskapazitat bei héheren gelésten Konzentrationen bertick-
sichtigt werden kann. — Lineare Isotherme, — FREUNDLICH
Isotherme

L&ngs- und Querdispersivitét

Die — Dispersion wirkt ldngs und quer zur Ausbreitungsrichtung. Die
— longitudinale Dispersion beschreibt die Vermischung/ das
Auseinanderziehen langs der Fahnenachse, die — Transversale
Dispersion quer zur Ausbreitungsrichtung. — Dispersivitét,

— Skalierende Grél3e

Leakagefaktor Aus dem DARCY-Gesetz ableitbarer Term zur Quantifizierung des
hydraulischen Widerstands an einem
— Leakageknoten. — Festpotenzial

Leakageknoten Modellknoten mit Randbedingung 3. Art

Leakagekoeffizient Synonym fir — Leakagefaktor

Landesamt fur Natur, Umwelt und Verbraucherschutz Nordrhein-Westfalen — Arbeitsblatt 12

- 144 /159 -




"Hinweise zur Erstellung und Beurteilung von Grundwassermodellen im Altlastenbereich"

Leakage-Randbedingung

Randbedingung 3. Art, Kombination aus Randbedingung 1. und 2.
Art, flexible Randbedingung zur Beschreibung des (behinderten)
Austauschs zwischen Grundwasser und Oberflichengewassern.
— Randbedingungen, — Randbedingung zweiter Art

Lineare Isotherme

Der funktionale Zusammenhang zwischen am Korngerust sorbierter
und in Wasser geldster Masse ist im Fall der linearen Isotherme
linear. Die lineare Isotherme stellt oft eine gute Naherung bei
geringen Konzentrationen dar. - LANGMUIR- Isotherme,

— FREUNDLICH Isotherme

Longitudinale Dispersion

Die — Dispersion wirkt ldngs und quer zur Ausbreitungsrichtung. Die
longitudinale Dispersion beschreibt die Vermischung langs der
Fahnenachse. — Transversale Dispersion, — Dispersivitét,

— Skalierende Grél3e

Makrodispersion

Im Gegensatz zur — korngeriistbedingten Dispersion, Transport-
prozess, dessen Ursache in den unterschiedlich langen FlieBwegen
und unterschiedlichen Flieigeschwindigkeiten des Grundwassers
innerhalb des Grundwasserleiters infolge geologischer Heteroge-
nitdten in der Skala (etwa 0,1 m - 1000 m) liegt. Die Dispersion findet
in allen Skalenebenen statt und fiihrt zu einem Auseinanderziehen
einer Konzentrationsfahne langs und quer zum advektiven Trans-
port. — Dispersion, — korngertistbedingte Dispersion,

— Skalierende Gréf3e

Mehrschritt-Verfahren

Auch als "Operator Splitting"-Verfahren bezeichnet. Kiinstliche
mathematische Entkoppelung von physikalisch parallel ablaufenden
Prozessen. Beispiel: Transport und Reaktion von Wasserinhalts-
stoffen.

MNA

Abkurzung fir "Monitored Natural Attenuation", Gberwachter
nattrlicher Abbau (von Schadstoffen).

MOC-Verfahren

"Method of characteristics" — Charakteristiken-Verfahren

Modelleichung Synonym fur — Modellkalibrierung

Modellgitter Durch die rdumliche — Diskretisierung des Modellraums in eine
endliche Zahl von Modellelementen bzw. Modellzellen entsteht ein
Modellgitter.

Modellkalibrierung Systematische Variation der Modellparameter, um eine bestmdgliche
Modellanpassung an die natirlichen Verhaltnisse zu erzielen.
— Stationdre Kalibrierung, — Instationdre Kalibrierung

Modellraum Teil des — Bilanzraums, entspricht der Umgrenzung des Grund-

wassermodells.

Modellstratigraphische
Einheiten (MSE)

Komponenten eines — Geologischen Strukturmodells (GSM). — Hy-
drogeologisch-geochemisches Strukturmodell (HGSM)

Modellvalidierung Uberpriifung einer — Modellkalibrierung anhand eines weiteren
Grundwassermessdatensatzes.
Modellzeitschritt Bei instationdren Modellen ist der Modellzeitraum in eine endliche

Anzahl von Modellzeitschritten diskretisiert. Innerhalb eines Modell-
zeitschritts sind in der Regel die Randbedingungen konstant.
— Diskretisierung
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Monitoring

—Grundwassermonitoring

Multispeziesmodelle

Transportmodell mit mehreren Spezies, die untereinander in
Wechselwirkung stehen, z.B. infolge von biochemischen Reaktionen.

Numerische Dispersion

Unerwiinschter numerischer Effekt bei — Stofftransportsimulationen
mit Hilfe von Gitterverfahren. Kann durch die Einhaltung
— numerischer Krtierien minimiert werden. — Dispersion

Numerische Einschwingphase

Kann bei instationdren Simulationen (Strdomung und Stofftransport)
auftreten, wenn die Anfangsbedingungen nicht adéaquat formuliert
werden kdnnen. Diesbezlgliche Fehler kénnen i.d.R. durch einen
ldngeren Simulationszeitraum abgefangen werden.

Numerische Grundwasser-
modelle

Oberbegriff fur — Numerische Grundwasserstrémungsmodelle und
— Transportmodelle

Numerische Kriterien

Kriterien zur mathematischen Absicherung der Berechnungsqualitat
eines numerischen Verfahrens.

Numerisches Grundwasser-
strémungsmodell

Lésung der Differentialgleichung der Grundwasserstrémung mit Hilfe
numerischer Methoden auf der Basis einer Finitisierung des Raumes
und der Zeit. Bildet die Voraussetzung fur jede — Stofftransport-
modellierung. — Numerische Grundwassermodelle

Numerisches Prinzipmodell

Numerisches Grundwassermodell, das die wesentlichen Merkmale
eines — konzeptionellen Standortmodells qualitativ zutreffend
abbildet.

Nutzbares Porenvolumen

Synonym flur — Speicherwirksame Porositat

Oszillation

Unerwiinschte numerische Effekte bei gitterbasierten Transport-
modellen infolge nicht adaquater Diskretisierung.

particle-tracking-Technik

Gruppe von Diskretisierungsverfahren bei Stofftransportmodellen,
die nicht auf einem — Modellgitter basieren und mit Hilfe von
virtuellen Partikeln den advektiven Transport auf Basis der Ergeb-
nisse des Strémungsmodells berechnen. — MOC-Verfahren,
—Random-Walk-Verfahren

Permeabilitat

Die Pemeabilitat beschreibt die Durchl&ssigkeit eines porésen
Feststoffs fiir beliebige Fluide. Die Permeabilitat ist eine Eigenschaft
des pordsen Mediums ohne Bericksichtigung der physikalischen
Eigenschaften des durchstrémenden Fluids. Aus der Pemeabilitat
des pordsen Mediums, der dynamischen Viskositét und der Wichte
des Fluids kann der — Durchléssigkeitsbeiwert eines porésen
Mediums fir ein bestimmtes Fluid (z.B. Wasser) berechnet werden.

Piezometerhéhe

Entspricht der Standrohrspiegelhéhe der DIN 4049: Summe aus
geodatischer Hohe und Druckhdhe an einem Punkt innerhalb eines
Grundwasserkorpers.

Potenzialquelle

Bereiche innerhalb eines Potenzialfeldes, wie es z.B. die Grund-
wasserstromung bildet, in dem Potenzial aufgebaut wird, wie z.B. an
einem punktférmigen Infiltrationsbrunnen oder entlang eines
linienférmigen infiltrierenden FlieRgewassers. — Quell- und Senken-
terme
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Potenzialsenken Bereiche innerhalb eines Potenzialfeldes, wie es z.B. die Grund-
wasserstromung bildet, in dem Potenzial abgebaut wird, wie z.B. an
einem punktférmigen Entnahmebrunnen oder entlang einer linien-
férmigen Vorflut fir das Grundwasser. — Quell- und Senkenterme

Quasistationér — Stationére Verhaltnisse in einem Grundwasserstréomungsfeld

kommen in der Natur praktisch nicht vor. Wenn sich die Piezometer-
héhen h in der Zeit vergleichsweise geringfiigig andern ohne
Vorhandensein eines Trends, spricht man von quasistationéren
Verhéltnissen. — stationér, — instationér

Quell- und Senkenterme

— Potenzialquelle, — Potenzialsenke. Oft als "Term" bezeichnet, da
sie innerhalb der Differentialgleichung des Potenzialfeldes einen
eigenstandigen Ausdruck bilden.

Randbedingung erster Art

— Festpotenzial — Festkonzentration

Randbedingung zweiter Art

Zuflussrandbedingung, im — Modellzeitschritt konstante Flussrate
auf dem Randelement. —» Randzufluss

Randbedingung dritter Art

— Leakageknoten

Randbedingungen

Die Lésung von Differentialgleichungen wie auch numerische
Modelle benétigen Randbedingungen, um den Zustand an der
Grenze eines Gebietes zu definieren. — Festpotenzialknoten, —
Festkonzentration, — Leakage-Randbedingung , — Randzufluss, —
Transmissions-Randbedingung.

Random-Walk-Verfahren

Diskretisierungsverfahren bei Stofftransportmodellen. Arbeitet mit
Zufallsgeneratoren. Gehort zur Gruppe der particle tracking Ver-
fahren. — particle-tracking-Technik

Randzufluss — Randbedingung zweiter Art.

Reaktionskinetik Chemische bzw. biochemische Reaktionen erfolgen oft relativ
langsam und gehorchen bezulglich der Reaktionsraten unterschied-
lichen zeitlichen Gesetzen, die als Reaktionskinetiken bezeichnet
werden.

Retardierung Konservativer, d.h. massenerhaltender Transportprozess, der zu
einer Verlangsamung der mittleren Transportgeschwindigkeit fuhrt.
Ursache sind Sorptions- und Desorptionsprozesse zwischen
Wasser- und Feststoffphase. — lineare Isotherme. — Retardation

Retardierungsfaktor Faktor > 1, um den die fUr den Transport eines Stoffs benétige Zeit
aufgrund von Sorptionsprozessen verlangert wird. Nur anwendbar
bei — linearer Isotherme. — Retardation

Schadstofffracht Transportierte Masse eines Schadstoffs pro Zeiteinheit.

Screeningtools Vereinfachende i.d.R. analytische Modellinstrumente .

Sickerwasserrate Wasservolumenstrom in der ungeséttigten Bodenzone, hervorge-

rufen durch Versickerung z.B. von Niederschlag und aus influenten
Gewassern.

Skalierende Grél3e

Eine Grole, die mit der rdumlichen Ausdehnung des betrachteten
Phanomens wachst. Beispiel: — Dispersivitét
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Speicherkoeffizient

DIN 4049: Integral des — spezifischen Speicherkoeffizienten Uber
die Grundwassermachtigkeit.

Speichernutzbare Porositét

Synonym fiir — Speicherwirksame Porositét.

Speicherwirksame Porositéat

Der durch die Schwerkraft entwasserbare Hohlraumanteil eines
Lockergesteins. Formal zu unterscheiden von der — Effektiven
Porositat. Synonym fir — Speichernutzbare Porositét, — Nutzbares
Porenvolumen.

spezifischer Speicherkoeffi-
zient

DIN 4049: Anderung des gespeicherten Wasservolumens je
Volumeneinheit des Grundwasserraumes bei Anderung der Stand-
rohrspiegelhéhe um 1 m.

Stationére Kalibrierung

Eine — Modellkalibrierung unter — stationédren Bedingungen.

Stationér Stationdre Verhaltnisse herrschen in einem Grundwasser-
stromungsfeld, wenn sich die Piezometerhéhen h mit der Zeit nicht
andern, d.h. dh/dt= 0. — instationdr, — quasistationér

Stochastisches Modell Ein Modell, in dem einzelne/alle Parameter nicht eindeutig bestimmt

sind, sondern statistisch verteilt sind. — Deterministisches Modell

Stofftransportmodellierung

Lésung der Differentialgleichung des Stofftransports mit Hilfe
numerischer Methoden. Ein — Transportmodell benétigt immer als
Voraussetzung ein Strdmungsmodell. — Transportgleichung,

— Numerisches Grundwasserstrémungsmodell

Stofftransportsimulation

Synonym flir — Stofftransportmodellierung

Szenarientechnik Verfahren, um der Unsicherheit eines deterministischen Modells
gerecht zu werden, in dem sensitive Modellparameter in sinnvollem
Rahmen gezielt variiert werden. — worst-case

Tortuositét Bei der Stofftransportmodellierung verwendeter Faktor zwischen 0

und 1 zur Abminderung des Diffusionskoeffizienten einer Modell-
spezies in reinem Wasser zur Berlcksichtigung des naturgeman
verwinkelten Porenraumes. — Diffusion

Transmissions-Randbe-
dingung

Besondere Randbedingung am Abstromrand einer Transportmodel-
lierung. Erlaubt das Verlassen der transportierten Wasserinhalts-
stoffe entsprechend dem Volumenstrom tber den Rand.

Transmissivitéat

Produkt aus — Durchléssigkeitsbeiwert und Méachtigkeit eines
Grundwasserleiters. DIN 4049: Integral des — Durchléssigkeits-
beiwertes Uber die wassererfiullte Machtigkeit.

Transportgleichung Differentialgleichung des Stofftransports unter Berlicksichtigung der
— Advektion, — Dispersion, — Diffusion, — Retardation sowie eines
— Quell- und Senkenterms. — Stofftransportmodellierung,
Transportmodell — Stofftransportmodellierung

Transversale Dispersion

Die — Dispersion wirkt Idngs und quer zur Ausbreitungsrichtung. Die
transversale Dispersion beschreibt die Vermischung quer zur
Fahnenachse, wobei unterschieden wird zwischen quer/vertikal und
quer/horizontal. — Longitudinale Dispersion, — Dispersivitét
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upwind-Gewichtung

Gewichtungsschema durch Ubernahme der oberstromigen Konzen-
tration von zwei Modellzellen/ -knoten bei Gitterverfahren des
Stofftransports. — zentrale Gewichtung

Validierung

— Modellvalidierung

Verteilungskoeffizient

In den Umweltwissenschaften haufig verwendeter Begriff zur
Beschreibung der Gleichgewichtsverteilung eines Stoffs zwischen
unterschiedlichen Stoffen/Medien. Beispiel: Octanol/\Wasser
Verteilungskoeffizient, Adsorptionskoeffizient Wasser/Boden

Wechselwirkende Spezies

Stoffe, die miteinander reagieren und in Wechselwirkung stehen
— Multispeziesmodell

worst-case

Der schlechteste anzunehmende Fall im Rahmen einer
— Szenarientechnik.

Zeitliche Diskretisierung

Aufteilung des Simulationszeitraumes in eine endlich Anzahl von
Zeitschritten. — Diskretisierung, — Modellzeitschritt.

Zentrale Gewichtung

Gewichtungsschema durch Mittelwertbildung der Konzentrationen
zwischen zwei Modellzellen/ -knoten bei Gitterverfahren des
Stofftransports. —>upwind Gewichtung.
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A6 Checkliste

A6.1 Vorbemerkungen

Die hier vorgestellte Checkliste orientiert sich teilweise an der ,Checkliste fir Grundwasser-
modelle im Altlastenbereich® des ALTLASTENFORUMS BADEN WURTTEMBERG (2004).

Die Checkliste ist als Erganzung der vorliegenden Arbeitshilfe gedacht. Sie kann als Unter-
stlitzung bei der Beurteilung eines vorhandenen Modells nach formalen Kriterien oder bei der
Erstellung von Kriterien im Rahmen der Ausschreibung einer geplanten Modellrechnung
eingesetzt werden. Die in der Liste angesprochenen Bewertungskriterien werden im Textteil
der Arbeitshilfe naher erldutert und diskutiert. Die entsprechenden Kapitelnummern der
Arbeitshilfe sind in der Checkliste in Klammern aufgefihrt.

A6.2 Generelle Uberlegungen

Was ist die Fragestellung des Modells? (siehe Kapitel 1.3)
Mégliche Fragestellungen im Altlastenbereich sind:
e Positionierung / Optimierung von Sanierungsbrunnen
e Optimierung von Entnahmeraten
e Optimierung des Grundwassermonitorings (Lage, Ausbau von Messstellen, Unter-
suchungsparameter, Untersuchungsintervalle)
e Quantifizierung der ausbreitungsrelevanten Prozesse fiir die bisherige Schadstoff-
ausbreitung der Fahne
e Prognose der kiinftigen Entwicklung der rdumlichen Ausbreitung/Erstreckung einer
Schadstofffahne
e Abgrenzung von Schadstofffahnen mit gleichem Schadstoffspektrum und
unterschiedlichen Eintragsorten
Prognose der Konzentrationen innerhalb der Schadstofffahne
Emissionsabschatzung (Schadstofffrachten)
Prufung, Gegeniberstellung, Optimierung von Sanierungsszenarien
Prognose der Wirkung nattirlicher Abbauprozesse (MNA)
Prognose der Wirkung stimulierter Abbauprozesse (ENA)

A6.3 Hydrogeologisches System (Hydrogeologisches Modell)

e |Ist eine Beschreibung der Geologie vorhanden? (siehe Kapitel 2.1.2)

e Was ist Uber die hydrogeologischen Verhéltnisse bekannt? (siehe Kapitel 2.1.2)

e Wurden fur das Gebiet der hydrogeologischen Systemanalyse hydraulisch sinnvolle
Grenzen gewahlt? (siehe Kapitel 2.1.1)

e Wurden die geologischen und hydrogeologischen Einheiten hinreichend genau
beschrieben und dokumentiert? (siehe Kapitel 2.1.2)

e Wie wurde das hydrogeologische Modell schematisiert? Kann eine hydrogeologisch
begriindetet Zonierung und Regionalisierung der Aquiferparameter vorgenommen
werden? (siehe Kapitel 2.1.2 und 2.1.4)

e Wie sind die hydrochemischen Bedingungen (z.B. aerobe oder reduzierte Verhalt-
nisse)? (siehe Kapitel 2.1.8)

e Gibt es geostatistische Auswertungen?
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Erlaubt das hydrogeologische Modell eine lickenlose Beschreibung des Modell-
gebiets, d.h. kann es unmittelbar als Basis fiur das numerische Modell herangezogen
werden? (siehe Kapitel 2.3)

Wo bestehen noch Informationsdefizite?

Wie grol3 sind die Unsicherheiten bzw. die Bandbreiten der einzelnen hydrogeolo-
gischen Parameter?

A6.4 Stréomungsmodell

Grundlagen

Wurden die Ergebnisse des hydrogeologischen Modells in angemessener Detailtiefe
auf das numerische Modell Ubertragen? (siehe Kapitel 3.4 und 2.3)

Wurden bei der Festlegung der Dimensionalitdt des numerischen Strémungsmodells
die Erkenntnisse des hydrogeologischen Modells addquat bertucksichtigt? (siehe Ka-
pitel 3.2.1)

Wurde die Festlegung der Dimensionalitdit des Modells hinreichend begriindet?
(siehe Kapitel 3.2.1)

Wurde eine belastbare Begrindung hinsichtlich der Nachbildung des zeitlichen
Stromungsgeschehens (stationér oder instationér) gegeben? (siehe Kapitel 3.2.2 und
2.1.8)

Welches Simulationsverfahren und welche Software wurden eingesetzt?

Welche Modellstrategie wurde verfolgt (deterministisches Modell, Szenarientechnik,
stochastische Modellierung)? (siehe Kapitel 3.12)

Ist die Aufgabenstellung klar definiert? (siehe Kapitel 3.1)

Raumliche und zeitliche Auflésung

Wurde die gewahlte raumliche Auflésung des Modells (Gitterweite) begriindet? (siehe
Kapitel 3.3.1)

Ist ggf. bei der gewéhlten Modellauflésung eine spater vorgesehene Stofftransport-
modellierung bertcksichtigt worden? (siehe Kapitel 3.3.1)

Ist die im Modell gewahlte zeitliche Auflésung hinreichend zur Abbildung der Grund-
wasserdynamik? (siehe Kapitel 3.3.2)

Konnte ein flr die Modellkalibrierung geeigneter Simulationszeitraum festgelegt
werden? (siehe Kapitel 3.3.2)

Randbedingungen

Welche Randbedingungen wurden gewahlt? (siehe Kapitel 3.5und A1.1.5)
Orientieren sich die Randbedingungen des numerischen Modells an natrlichen
Randern? (siehe Kapitel 3.5)

Wurden die Randbedingungen aus dem Hydrogeologischen Modell adaquat umge-
setzt? (siehe Kapitel 3.5)

Besitzt das Modell noch hinreichende Freiheitsgrade? (siehe Kapitel 3.5)

Aquiferparameter

Orientiert sich der vertikale Modellaufbau an der Regionalisierung aus dem
Hydrogeologischen Modell? (siehe Kapitel 3.4)

Sind die Annahmen zu den Hdéhenlagen der Ober- und Unterkanten bzw. zu den
Machtigkeiten der Modellschichten erlautert? (siehe Kapitel 3.4)
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Wie wurden die Verteilungen der Durchlassigkeiten bzw. Transmissivitdten ermittelt?
(siehe Kapitel 3.8.1)

Wurde eine Anisotropie in der Durchlassigkeits- bzw. Transmissivitatsverteilung be-
ricksichtigt? (siehe Kapitel 3.8.1 und A1.1.2)

Welche Werte wurden im Falle einer instationdren Kalibrierung fur die
Speicherkoeffizienten verwendet? (siehe Kapitel 3.8.2und A1.1.4)

Gibt es Abweichungen bei der Wahl der Modellparameter von den Annahmen im
Hydrogeologischen Modell? (siehe Kapitel 2.1)

Hydrologische Daten und deren zeitliche Dynamik

Welche Brunnen und Messstellen sind vorhanden und wie sind sie ausgebaut? (siehe
Kapitel 2.1.8.1)

Liegen Stichtagsmessungen der Piezometerhéhen und/oder Grundwasserstands-
ganglinien an einzelnen Messstellen vor? (siehe Kapitel 2.1.8.2 und 2.1.8.3)

Wie ist die Qualitdt und Dichte des Messstellennetzes zu beurteilen? (siehe Kapitel
2.1.8.1)

Liegen Messdaten (Zeitreihen) in ausreichender Dichte zur Beurteilung der Grund-
wassersituation vor? (siehe Kapitel 2.1.8.2)

Wie ist die Grundwasserneubildung verteilt und wie wurde diese Verteilung ermittelt?
(siehe Kapitel 2.1.10 und 3.6.2)

Wurde die Grundwasserneubildungsrate zeitlich aufgeldst? (siehe Kapitel 2.1.10)
Mussen ex- oder infiltrierende Gewdasser beachtet werden? Sind Austauschraten
bestimmbar? (siehe Kapitel 2.1.5, 2.1.6 und 3.6.3)

Sind Abflussmessungen an oberirdischen Gewadssern im Modellgebiet vorhanden?
(siehe Kapitel 2.1.5)

Mussen Bewdasserungsmallinahmen oder Drainagen berlcksichtigt werden? (siehe
Kapitel 3.6.1 und 3.6.3)

Besteht im Modellgebiet eine Kopplung zwischen unterschiedlichen Aquiferen und
wie sind diese ggf. berucksichtigt? (siehe Kapitel 3.4, 3.8.3 und 2.1.2)

Gibt es Zu- oder Abflisse Uber die Réander des Modellgebiets? (siehe Kapitel 2.1.1
und 3.5)

Kalibrierung des Stromungsmodells

Wurde eine manuelle oder eine automatische Kalibrierung durchgefiihrt? (siehe Ka-
pitel 3.9)

Auf welcher Grundlage beruht bei einem instationdren Modell die gewahlte
Anfangsbedingung? (siehe Kapitel 3.7)

Passt die Anfangsbedingung zum Simulationszeitraum oder muss mit einer
Einschwingphase gerechnet werden? (siehe Kapitel 3.7)

Wurde bei instationdren Simulationen die zeitliche Variabilitdt der hydrologischen
Daten (z.B. bei unterschiedlichen Entnahmeraten von Brunnen) beriicksichtigt?
(siehe Kapitel 3.6)

Ist die raumliche Verteilung der kalibrierten Modellparameter dokumentiert? (siehe
Kapitel 3.9)

Stimmt das resultierende Wertespektrum mit den Ergebnissen der hydrogeologischen
Systemanalyse Uberein? (siehe Kapitel 3.9)

Ist die Verteilung plausibel? Gibt es "erzwungene" Bereiche? (siehe Kapitel 3.9)

Gibt es auffallige Bereiche? Sind diese bedeutsam flr das Aussagegebiet? (siehe
Kapitel 3.9)
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Mussten zusétzliche Annahmen (insbesondere an den Modellréndern) getroffen
werden, die denen des hydrogeologischen Modells widersprechen? (siehe Kapitel
3.9)

Ist das Ergebnis der Kalibrierung z.B. anhand von Streudiagrammen u.a. doku-
mentiert? (siehe Kapitel 3.9)

Wie ist die Gite der Kalibrierung unter Berlcksichtigung der Datengrundlage und der
Komplexitat des Standortes zu beurteilen? (siehe Kapitel 3.9)

Wurden die Ergebnisse der Kalibrierung Uberprift (z.B. anhand von Stichtagsmes-
sungen oder Zeitreihen, die nicht zur Kalibrierung verwendet wurden)? (siehe Kapitel
3.10)

Ist die Wasserbilanz dokumentiert und plausibel? (siehe Kapitel 3.11)

Enthélt die Ausarbeitung zum numerischen Modell Aussagen zur verbleibenden Para-
meterunsicherheit? (siehe Kapitel 3.12)

Ist aus der Sensitivitdtsanalyse ggf. ein weiterer Erkundungsaufwand abzuleiten oder
kann die verbleibende Parameterunsicherheit akzeptiert werden? (siehe Kapitel 3.12)

Modellaussagen

Wurden die zentralen Fragestellungen, die dem Modell zugrunde liegen, ausreichend
beantwortet? (siehe Kapitel 1.3 und 3.1)

Wie wurden die Unsicherheiten bei der Modellkalibrierung beriicksichtigt? (siehe
Kapitel 3.12)

Wurde eine Szenarientechnik angewandt und wurden die mafigeblichen Szenarien
betrachtet? (siehe Kapitel 3.12)

Waren stochastische Simulationen erforderlich? (siehe Kapitel 3.12)

Ist gewahrleistet, dass die Randbedingungen der Modellkalibrierung auch auf die
Prognoserechnungen tbertragen werden kénnen? (siehe Kapitel 3.13)

Sind die Modellaussagen plausibel begriindet?

A6.5 Transportmodell

Grundlagen

Wurden die Ergebnisse des hydrogeologischen Modells beziglich der hydroche-
mischen Bedingungen auf das numerische Modell Ubertragen? (siehe Kapitel 2.1.8)
Wurde die Wahl des Diskretisierungsverfahrens begrindet (z.B. Gitterverfahren oder
Charakteristiken-Verfahren)? Welche Software wurde eingesetzt? (siehe Kapitel 4.2
und A2.2.5)

Ist die Kopplung zwischen Strémungsmodell und Transportmodell erlautert (z.B. ist
das Transportmodellgebiet identisch mit dem Gebiet der Strémungsmodellierung)?
(siehe Kapitel 4.1)

Welche Modellstrategie wird verfolgt (deterministisches Modell, Szenarientechnik,
stochastische Modellierung, Monte-Carlo-Simulationen)? (siehe Kapitel 3.12)

Ist die Aufgabenstellung klar definiert? (siehe Kapitel 4.1)

Raumliche und zeitliche Auflésung

Wurde die rdumliche Diskretisierung aus dem Strémungsmodell ibernommen oder
wurde das Modellgitter verfeinert? (siehe Kapitel 4.1)

Sind im Falle eines Gitterverfahrens die numerischen Stabilitats- und Genauigkeitskri-
terien erfullt? (siehe Kapitel 4.2 und A2.2.2)
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Konnte ein geeigneter Simulationszeitraum fir die Modellkalibrierung festgelegt
werden?

Rand- und Anfangsbedingungen

Sind Aussagen zur Wahl der Konzentrationsrandbedingung an Zuflussrandern des
Strdomungsmodells getroffen? (siehe Kapitel A2.2.7)

Werden die berechneten Konzentrationen durch Stromlinienrdnder oder Abstrom-
rander beeinflusst? (siehe Kapitel A2.2.7)

Ist dokumentiert, wie die Anfangsverteilung der Schadstoffkonzentrationen ermittelt
wurde? (siehe Kapitel 4.5.1)

Sind die Anfangsbedingungen so gewahlt, dass die Ergebnisse des Transportmodells
nicht durch numerische Effekte verfalscht werden? (siehe Kapitel 4.5.1)

Transportparameter

Ist dokumentiert, wie die effektive Porositét bestimmt wurde? (siehe Kapitel 4.4.1und
A1.2.1)

Ist erlautert, wie Vermischungsvorgdnge (Diffusion und Dispersion) berlcksichtigt
werden? (siehe Kapitel 4.4.2, A1.2.2 und A1.2.3)

Ist dokumentiert, ob eine Retardierung des Stofftransports berlicksichtigt wurde und
falls ja, wie die Parameter festgelegt wurden? (siehe Kapitel 4.4.3 und A1.2.4)

Ist dargestellt, ob Reaktionsprozesse beriicksichtigt wurden und falls ja, wie die Para-
meter festgelegt wurden? (siehe Kapitel 4.4.4, A1.2.4 und A1.2.5)

Ist der Einsatz eines Multispeziesmodells sinnvoll oder erforderlich? (siehe Kapitel
A1.2.5)

Falls keine Reaktionsprozesse simuliert werden: Ist sichergestellt, dass die Schad-
stoffverfrachtung nicht erheblich Uberschétzt wird oder dass keine relevanten Abbau-
produkte zu erwarten sind? (siehe Kapitel 4.4.4)

Wird der Einfluss der Transportparameter auf das Ergebnis diskutiert?

Sind die im Modell verwendeten Werte plausibel? (siehe Kapitel A1.2.3 und A1.2.4)

Simulation der Schadstoffquellen

Ist die Methode zur Implementierung der Schadstoffquellen dokumentiert (z.B.
Festkonzentrationen, VVorgabe von Frachten)? (siehe Kapitel 4.3.1)

Sind Anzahl und Quellstarke der Schadstoffherde im Modell angegeben? (siehe Ka-
pitel 4.3.1)

Ist Schadstoff in Phase vorhanden und wie wird diese im Modell berlicksichtigt?
(siehe Kapitel 4.3.1)

Liegt ein Schadstoffgemisch vor? Wie ist dessen Zusammensetzung? (siehe Kapitel
4.3.1)

Wie wird das zeitliche Verhalten der Schadstoffquellen simuliert? (siehe Kapitel 4.3.1)

Numerische Aspekte

Welcher Gleichungsléser wurde eingesetzt? Welche Konvergenzkriterien wurden ver-
wendet? (siehe Kapitel A2.2.1)

Gibt es im Falle eines Gitterverfahrens Aussagen zur rdumlichen Gewichtung der
Differenzenterme? (siehe Kapitel A2.2.1)

Wurde bei Verwendung eines Gitterverfahrens der Einfluss numerischer Dispersion
oder von Oszillationen abgeschéatzt? (siehe Kapitel A2.2.2)
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Wurde der rechnerische Fehler in der Massenbilanz Uberpruft? (siehe Kapitel A2.2.1)

Ist das ggf. verwendete Charakteristiken-Verfahren beschrieben? Wurde der Einfluss
lokaler Massenbilanzfehler diskutiert? (siehe Kapitel 0.5A2.2.3)

Wurde im Fall eines Random-Walk-Verfahrens der Einfluss der Zufallsbewegung auf
die berechneten Konzentrationen diskutiert? (siehe Kapitel A2.2.4)

Wurde im Falle eines Zweischrittverfahrens zur Kopplung von Transport- und Reak-
tionsprozessen der entstehende numerische Fehler abgeschatzt? (siehe Kapitel
A2.2.6)

Transportkalibrierung

Wurde eine manuelle oder eine automatische Kalibrierung durchgefiihrt? (siehe Ka-
pitel 4.5)

Sind Stichtagsmessungen oder Ganglinien der Schadstoffkonzentrationen vor-
handen? (siehe Kapitel 4.5.4)

Wird dargestellt, welche Parameter im Rahmen der Transportkalibrierung angepasst
wurden? (siehe Kapitel 4.5)

Sind die im Rahmen der Modellkalibrierung ermittelten Parameter plausibel? (siehe
Kapitel 4.4 und 4.5.2)

Ist gewahrleistet, dass bei einer Anpassung des Strémungsmodells im Rahmen der
Transportkalibrierung die Strémungskalibrierung nicht verschlechtert wurde? (siehe
Kapitel 4.5.3)

Ist die Bewertung der Transportkalibrierung nachvollziehbar? (siehe Kapitel 4.5.4)
Werden mdgliche Unstimmigkeiten zwischen gemessenen und berechneten Kon-
zentrationen offen gelegt und diskutiert?

Wurden die Ergebnisse der Transportkalibrierung Uberprift (z.B. anhand von
Stichtagsmessungen oder Zeitreihen, die nicht zur Kalibrierung verwendet wurden)?
(siehe Kapitel 4.5.5)

Wird diskutiert, welche Transportparameter sensitiv sind und welche nicht? (siehe
Kapitel 4.5.2)

Wurde die Massenbilanz dargestellt?

Modellaussagen

Wurden die zentralen Fragestellungen, die dem Modell zugrunde liegen, ausreichend
beantwortet? Konnten die erwarteten Ergebnisse erbracht werden? (siehe Kapitel
4.6.1)

Wie wurden die Unsicherheiten bei der Modellkalibrierung bertcksichtigt? Wurde eine
Szenarientechnik angewandt? (siehe Kapitel 4.5.4)

Sind ggf. die hydrochemischen und hydraulischen Randbedingungen fir die Prog-
noseberechnungen dokumentiert? Ist der Bezug zum Strémungsmodell dargestellt?
(siehe Kapitel 4.6.2)

Werden die Unsicherheiten der Prognoseergebnisse diskutiert? (siehe Kapitel 4.6.2)

Modellpflege

Ist eine Fortschreibung des Modells vorgesehen?

Erfolgte eine Modellarchivierung?

Welche Méglichkeiten sind vorhanden, um neue Daten und Erkenntnisse in das be-
stehende Modell integrieren zu kénnen?
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