1.13  Modellierung der Grundwasserstrémung und des lateralen Stofftransportes

Das Grundwassermodul ist durch folgende Merkmale gekennzeichnet:

Es kénnen beliebig viele Layer modelliert werden, welche tber vertikalen Austausch miteinander in
Verbindung stehen. Die einzelnen Layer bzw. Aquifere werden jeweils horizontal zweidimensional im
regelmassigen Raster modelliert.

Es werden fur den obersten Grundwasserleiter ungespannte, fiir die darunterliegenden Schichten ge-
spannte oder ungespannte Verhaltnisse angenommen, je nach Druckhdhen im Vergleich zur Aquifero-
berkante.

Es werden Anisotropien fiir die hydraulischen Leitfahigkeiten zugelassen, jedoch nur in x- und y-
Richtung, also ohne Verdrehung der Bezugsrichtung. Dies muss erforderlichenfalls durch Drehen des
Koordinatensystems fur alle Grids und meteorologischen Stationen erfolgen (im Gegensatz zur Inter-
polation, wo eine Drehung der Anisotropieellipse moglich ist).

Die Verbindung mit Oberflachengewdssern wird im Modell der ungesattigten Zone uber Leakage-
Ansdtze beriicksichtigt. Es kann sowohl In- als auch Exfiltration aus dem Grundwasser modelliert
werden. Tritt das Grundwasser an die Gelandeoberflache, so wird auch dieses im Modell der ungesat-
tigten Zone berucksichtigt und es entsteht Oberflachenabfluss (als Schichtquellen interpretierbar).

Die Ldsung der Kontinuitats- und Bewegungsgleichung erfolgt mit einem impliziten Finite Differen-
zen Verfahren: Gauss-Seidel-Algorithmus mit wahlweise automatischer oder manueller Ermittlung
von Beschleunigungsfaktoren, den sogenannten Succesive Over Relaxations - Faktoren. Fir spatere
Modellversionen ist vorgesehen, einen effektiveren Gleichungsloser fur die direkte Losung (z.B.
PCG: preconditioned conjugated gradients) zu implementiert.

Der Stofftransport wird ohne Beriicksichtigung der Diffusion auf die Wasserstrome aufgesetzt, es ist
aber mdglich, nach der Modellierung auf die berechneten Stromungsfelder den Stofftransport nach-
tréglich aufzusetzen (mit externen Programmen, die hier nicht weiter betrachtet werden)

rdumlich verteilte Parameter fur das Grundwassermodell:

- KX gesattigte horizontale hydraulische Leitfahigkeit (x-Richtung), 1 Grid fir jeden Layer, in m/s
- KY gesattigte horizontale hydraulische Leitfahigkeit (y-Richtung), 1 Grid fur jeden Layer, in m/s
-S0 spezifischer Speicherkoeffizient (S0), 1 Grid fiir jeden Layer, in m*m

- GK Leakagefaktoren fiir den Austausch zwischen den Layern, 1 Grid fur jeden Layer, in m™

- BQ Randzuflusse (bezogen auf die Vertikale — Recharge), 1 Grid flr jeden Layer, in m/s

- BH konstante Druckhohen, 1 Grid flr jeden Layer, inm

- AQ Aaquiferméchtigkeit, 1 Grid fiir jeden Layer, in m

Losung der Stromungsgleichung

Die Stromungsgleichung wird aus der Kontinuitatsgleichung und aus dem Gesetz von DARCY gewonnen.
Die Bilanz der wahrend eines Zeitraums ot in ein Volumen Ox -0y hinein oder aus ihm herausstromen-
den Wassermengen entspricht der Anderung der im Volumen gespeicherten Wassermenge:

div(Tgradh) + g +1,, (h,, —h)+1,(h, —h) =S, %h (123)
mit T Transmissivitét [m?/s]

h Druckhéhe im Kontrollvolumen [m]

q Zugaben/Entnahmen, senkrecht zur Gridzelle [m/s]

lup Leakagefaktor fiir Fluss zwischen aktuellem und hangendem Aquifer [s™]

Nup Druckhéhe im hangenden Aquifer [m]

lo Leakagefaktor fiir Fluss zwischen aktuellem und liegendem Aquifer [s7]

hio Druckhéhe im liegenden Aquifer [m]

So spezifischer Speicherkeffizient [1/1]



t Zeit [3]

Gleichung (123) enthalt neben der eigentlich interessierenden horizonalebenen Strémung noch Terme fir
den Wasserfluss zwischen hangenden und liegenden Aquifern und dem aktuell betrachteten Aquifer so-
wie den Term g, welcher Entnahmen, z.B. durch Brunnen, und Zugaben, z.B. die Grundwasserneubil-
dung, bericksichtigt. Es ist zu beachten, dass im ungespannten Fall der Speicherkoeffizient S, automa-
tisch durch die aus der Bodenart bestimmbare effektive Porositat ne ersetzt wird. Um die diskrete Diffe-
renzengleichung zu erhalten, wird ein Kontrollvolumen mit diskreten Randldngen Ax und Ay definiert.
Ausserdem wird ein finiter Zeitabschnit At betrachtet. Fir die folgenden Gleichungen werden lokale Indi-
zes zwischen 0 und 4 entsprechend folgender Skizze genutzt.

hy, Ty h;, T:  Druckhdhe und Transmissivitét in der Zelle 1
Q: Fluss zwischen Zelle 0 und Zelle 1

% h,, T, Druckhdhe und Transmissivitat in der Zelle 2
Y Q. Fluss zwischen Zelle 0 und Zelle 2
h4, T4 he T, thTZ " T
Ay <>y hs, T3 Druckhdhe und Transmissivitat in der Zelle 3
Q A Q2 Qs Fluss zwischen Zelle 0 und Zelle 3
. : N hy, T4 Druckhohe und Transmissivitat in der Zelle 4
Ax Qs Q,  Fluss zwischen Zelle 0 und Zelle 4
hs,Ts AX,Ay Zellweite des Grids in x- bzw. y-Richtung

Werden in (123) die Leakage-Terme mit den Zugaben und Entnahmen zum Fluss Qo zusammengefasst,
wird ferner die Divergenz der Flisse als Bilanz der Fliisse durch die Seitenwénde des Kontrollvolumens
sowie durch die Dach- und Bodenflachen dargestellt, so ergibt sich:

At(Q, +Q, +Q, +Q, +Q, ) = [h, (t + At) — h, (t)]S,AxAy (124)

mit den Fliissen Q; bis Q, als

hy (t') —h, (') h, (') —hy (t)
1 0 Qz — AyTz,o 2 0
Ay AX
h, () —hy (t) h, (") —hy ()
: : Q, = AyT4,o . °
Ay AX
Dabei wird angenommen, dass die wahrend des Zeitschritts At fliessenden Fliisse durch die zum Zeit-
punkt t'(mit t < t'< t+At) geltenden Druckhohen reprasentiert werden. Die zwischen den Zellen 0 und 1,

0 und 2, 0 und 3 bzw. 0 und 4 geltenden Transmissivititen T, bis T,o werden aus dem harmonischen
Mittelwert der jeweiligen Transmissivititen der beteiligten Zellen gebildet:

Q= AXT,
(125)
Q; = AXT&O

T.T,
0 = 210 (126)
‘ T, +T,
mit i lokale Indizes zwischen 1 und 4

Die jeweilige Transmissivitat ist bei gespannten Verhaltnissen das Produkt aus Aquiferméchtigkeit und
geséttigter hydraulischer Leitfahigkeit in der betrachteten Richtung. X- und y-Richtung kdnnen unter-
schiedliche Leitfahigkeiten haben. In ungespannten Verhaltnissen ergibt sich die Transmissivitat aus dem
Produkt aus der durchflossenen Mdachtigkeit und der gesattigten hydraulischen Leitfahigkeit in der be-
trachteten Richtung.

Die folgenden Umformungen setzen voraus, dass Ax = Ay ist, dass es sich beim Modellgrid also um ein
regelmassiges, quadratisches Raster handelt. Damit vereinfachen sich die Briiche in den Gleichungen
(125) entsprechend. Weiterhin wird die Druckhohe h’zum Zeitpunkt t"dargestellt durch h(t) und h(t+At):

h(t) = (1-a)-h(t) + - h(t + At) (127)



Der Parameter « bestimmt mit seinem Wertebereich zwischen 0 und 1, ob die Stromungsgleichung expli-
zit (o=0), teilweise implizit (0<a<1) oder voll implizit (a=1) berechnet werden soll. Explizite Lésungen
kénnen direkt in einem Schritt bestimmt werden, neigen aber bei zu langen Zeitschritten zu numerischen
Instabilitaten, implizite Losungen kénnen durch iterative oder durch direkte Lésung der entstehenden
linearen Gleichungssysteme bestimmt werden. Hier wird ein iteratives Verfahren angewandt, welches fir
sehr grosse Modellgebiete durchaus verniinftige Rechenzeiten im Vergleich zu Gleichungslésern wie z.B.
PCG liefert, zumal das Grundwassermodell gegentiber dem Richardsmodell der ungeséttigten Bodenzone
vergleichsweise kurze Rechenzeiten in Anspruch nimmt. Fir die in hydrologischen Modellen tblichen
Zeitschritte von Stunden oder Tagen empfiehlt sich das voll implizite Verfahren mit a=1.0, da ansonsten
Schwingungen in den Grundwasserstanden zwischen aufeinanderfolgenden Zeitschritten auftreten kon-
nen.

Werden die Flusse aus Gleichung (125) nach der Vereinfachung Ax/Ay = 1.0 in (124) eingesetzt und wird
fir die h, (t") die Gleichung (127) genutzt, so folgt nach Isolation von ho(t+At), welches die interessieren-

de Grosse ist:

AXA
DAY S hy )+ (F+F, + Fy+ F) = (—a)-hy(t) - (T +T,o +Too +Tas)

hy (t + At) = —At Ay (128)
At So+a-(Tyy+T,0+T,0+T,,)
mit
Fl = Tl,o h1 (t’) Fz = T2,0h2 (t ,) Fs = T3,0h3 (t ,) I:4 = T4,o h4 (t’) (129)

Da sich bei einem kompletten Grid-Durchlauf die Druckhdhen h, (t") bis h, (t") der Nachbarzellen 1 bis 4
andern konnen, muss Gleichung (129) fiir das gesamte Grid iterativ solange durchlaufen werden, bis die
Anderungen zwischen zwei lterationschritten an keiner Stelle mehr grésser als eine vorgegebene Schran-
ke &nax (voOn z.B. 10° m) sind oder bis eine maximal erlaubte Anzahl an Iterationsschritten nj., erreicht
wurde. Beide Parameter werden global in der Steuerdatei vorgegeben. Dabei wird &y bei gespannten
Verhaltnissen automatisch um den Faktor 50 vergrossert, um die im Vergleich zu ungespannten Verhalt-
nissen viel geringeren Zu- und Abfliisse zu beriicksichtigen, die zum selben Unterschied in der Druckho-
he fuhren. Fir die um die aktuelle Zelle umgebenden Zellen wird in jedem Iterationslauf die Druckhdhe
als Ergebnis aus dem letzten Iteratiosschritt herangezogen. Dabei kommt der Geschwindigkeit der L6-
sungsfindung zugute, dass die Zellen mit den lokalen Indizes 1 und 3 bereits einen Iterationsschritt mehr
hinter sich haben, als die anderen beiden Nachbarn, dort also bereits bessere Naherungen fiir h existieren.

Beschleunigung der Iterationskonvergenz

Um die Iterationsfehler noch schneller minimieren zu kdnnen, kénnen Beschleunigungsfaktoren genutzt
werden. Dabei wird der Unterschied der Druckhéhen zwischen zwei aufeinanderfolgenden Iterations-
schritten mit einem sogenannten Relaxationskoeffizienten (SOR: sucessive over relaxation) multipliziert.
Dieser Faktor kann entweder fest vorgegeben werden, oder er kann automatisch bestimmt werden, indem
er in der Steuerdatei als negativer Wert eingetragen wird. In diesem Fall bestimmt das Modell fur jeden
Punkt wahrend der Iteration aus jeweils 3 aufeinanderfolgenden Iterationsschritten einen Beschleuni-
gungsfaktor:

h(t) - h(t — At)
h(t) - h(t + At)

mit  SOR Beschleunigungsfaktor, wird bei automatischer Ermittlung
zwischen 1 und 2 begrenzt [-]

SOR =1+

(130)



Wird dieser SOR-Faktor zu gross gewéhlt oder in der automatischen Ermittlung zu gross ermittelt, so
kann es in den Druckhdhen zu Schwingungen zwischen aufeinanderfolgenden Zeitschritten kommen.
Solche Ereignisse werden in der Bildschirmausgabe angezeigt, damit darauf mit einer Verringerung des
SOR-Faktors reagiert werden kann.

Leakage zwischen verschiedenen Aquifern

Der Austausch zwischen verschiedenen Aquifern wird durch Leakageansatze beriicksichtigt. Nach dem
Gesetz von DARCY wird der Fluss entsprechned der Leitfahigkeit der Trennschicht und des hydraulischen
Gradienten berechnet. Da aber in der Regel beide Grossen unbekannt sind, werden sie durch demnn Lea-
kage-Faktor | ersetzt, der dargestellt werden kann als:

_K
d !
mit | Leakage-Faktor [s™]

k* Leitfahigkeit in der Trennschicht zwischen den Aquifern [m-s™]
d* Dicke der Trennschicht [m]

Die Leakageflisse selbst werden wie in Gleichung (123) gezeigt aus der Druckhéhendifferenz der Aqui-
fere und dem Leakage-Faktor berechnet. Die Ergebnisse sind Flusse in m/s senkrecht zur Flache der
Gridzelle.

| (131)

Randbedingungen

Es konnen Uber Datengrids feste Druckhéhen und/oder Randbedingungen in Form konstanter Zufliisse
bzw. Entnahmen vorgegeben werden. Diese Randbedingungen kdnnen fiir jede Gridzelle einzeln angege-
ben werden und sind im gesamten Modellauf giltig. Fir Zellen mit konstanter Druckhdhe erfolgt keine
Berechnung der neuen Druckhohen nach Gleichung (128). Zuflisse oder Entnahmen, ein positives Vor-
zeichen steht fur Zuflusse, werden in m/s senkrecht zur Gridzellenoberflache angegeben. Damit kdnnen
auch laterale Randzuflisse erfasst werden, wenn deren Grossenordnung auf die Grosse der Gridzelle um-
gerechnet wird. Es ist nicht moglich, zeitlich variable Randbedingungen oder Randbedingungen der 3.
Art anzugeben (Linearkobination aus konstanter Druckhdhe und Randzufluss), es sei denn, es werden in
den beiden Datengrids flir die Randbedingungen gleichzeitig Werte eingetragen. Dann haben diese Zellen
sowohl konstante Druckhdhen als auch konstante Zugaben oder Entnahmen, was zu Bilanzproblemen
fuhren kann, wenn die Gréssenordungen nicht mit den hydraulischen Eigenschaften des Aquifers zusam-
menspielen.

Bilanz fiir den obersten Grundwasserleiter

die Bilanz der Zu- und Abflisse Uber die Zellenseiten, den Boden und die Dachflache wird als effektive
Anderungsgeschwindigkeit des Grundwasserspiegels an das Teilmodell der ungeséttigten Bodenzone
tibergeben. Damit hat jenes Teilmodell Informationen Uber die Verdnderung des Grundwasserspiegels
innerhalb eines Zeitschrittes. Die Anderunggeschwindigkeit wird berechnet zu

_ht-at) -h@)
B At

mit  Acw Bilanz aus Zu- und Abfliissen senkrecht zur Zellenoberflache [m-s™]
h(t-At)  Druckhohe im vorherigen Zeitschritt [m]
h(t) Druckhohe am Ende des aktuellen Zeitschrittes [m]
So spezifischer Speicherkoeffizient [-]
At Zeitschritt [s]

Asw 0 (132)

Stofftransport im Grundwasser

Der Austausch bzw. die Vermischung der Tracer zwischen dem Grundwasser und der ungeséttigten Bo-
denzone wird im Teilmodell der ungeséttigten Bodenzone berechnet. Dabei wird der Fluss zwischen der



letzten ungeséttigten Schicht und dem Grundwasserspiegel als Brutto-Grundwasserneubildung betrachtet,
welche eine den Stoffkonzentrationen in der letzten ungesattigten Schicht entsprechende Stofffracht mit
sich fuhrt. Bei kapillarem Aufstieg entspricht die Stofffracht dem Produckt aus dem nach oben gerichte-
ten Fluss und der entsprechenden Stoffkonzentration im Grundwasser. Die Mischung bzw. Entmischung
und der allfallige radioaktive Zerfall werden nach den in Kapitel 1.14 beschriebenen Gleichungen be-
rechnet.

Innerhalb des Grundwassers erfolgt mit den horizontalen Fliissen ein Stofftransport entsprechend der
Konzentrationen in den Herkunftszellen. Dasselbe gilt fur vertikalen Transport mit den Leakage-Flissen.
Nach der Berechnung der Flisse wird fir jeden Fluss die jeweilige Stofffracht berechnet. Die Bilanz aus
altem Stoffinhalt und den Zu- bzw. Abflissen (in kg bzw. in relativen Einheiten) wird durch die zum
Zeitpunkt t in der Zelle vorhandene Wassermenge geteilt, um die neue Konzentration zu berechnen:

Co(t+At) =cy(t) - AX-Ay-n-d +Q,-Cy o (t) +Q, - C, (1) + Q5 Cy o (1) +Q, -Cy o () +

(133)
Qup ’ CupuO (t) + Qlo ’ CupuO (t) + QO ’ CO (t)
mit n Porositat [-]
d Méchtigkeit des Aquifers (gespannte Aquifer) bzw. Grundwasserstand

tber der Aquifersohle bei ungespannten Aquiferen [m]

Ciwo --- Cauo Tracerkonzentration in den 4 Herkunftszellen je nach Fliessrichtung kann das
entweder die aktuelle Zele (Index 0) oder eine der 4 Nachbarzellen sein (Inizes
1 bis 4), Einheit in [10°kg/m®] oder als relative Konzentrationen, je nach
Definition in der Steuerdatei

Cupo Tracerkonzentrationen im hangenden oder im aktuellen Aquifer, je nach
Fliessrichtung (wenn hangender Aquifer vorhanden, sonst 0), Einheiten wie
Ci1...Cq

CloLo Tracerkonzentrationen im liegenden oder im aktuellen Aquifer, je nach
Fliessrichtung (nur wenn liegender Aquifer vorhanden, sonst 0), Einheiten wie
Ci1...C4

Co Tracerkonzentration im Randzufluss (fur Entnahmen unwichtig, da keine
Konzentration$nderung eintritt), Einheiten wie oben

Q:...Q, Fliisse zwischen den Zellen 1 bis 4 und der aktuellen Zelle (Index 0) [m?]

Qup: Quo Leakageflusse, wenn hangende (up) oder liegende (lo) Aquifere vorhanden
sind [m?]

Qo Randzufluss [m?]

Die Fliisse Qq bis Qg in Gleichung (133) werden berechnet zu:

Q, =kg, 2o px.ap. Dot
Q2=k82h0_h2.Ay.At.M
| 2 (134)
Q. =k ho_h3.AX.At.M
37 7S3
h, —h, d, +d,

=k CAV-AL-—0 4
Q) =K, Ax y >

mit  Kksi ... ks4 geséttigte laterale hydraulische Leitfahigkeiten der Herkunftszellen [m/s]
ho ... hy Druckhoehen in den Zellen 0 bis 5 [m]
do ... d4 durchflossene Méchtigkeiten in den Aquiferen in den Zellen 0 bis 5

Die in Gleichung (133) bendtigte Wassermenge in der Zelle mit dem lokalen Index 0 kann sowohl aus der
Bilanz der Zu- und Abfllisse mit der Wassermenge am Beginn des Zeitschrittes als auch aus der Druck-
héhe am Ende des Zeitschrittes berechnet werden. Weicht letzterer Wert vom ersteren ab, so werden die



Massenflisse auf den letzteren Wert hin reduziert. Auf diese Weise kénnen Akkumulationen von numeri-
schen Ungenauigkeiten, unter anderem hervorgerufen durch Verwendung der lokalen Leitfahigkeiten in
Gleichung (134), ebenso verhindert werden wie die Bilanzreinheit gewéhrleistet wird.



