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KURZFASSUNG

Es ist bekannt, dass die Dichte eines gelosten Stoie®idhtung und die Starke seiner
Bewegung im Untergrund entscheidend bestimmen kann. Eeiea¥ll von Untersuchungen
hat gezeigt, dass die Verteilung der Durchlassigkeiten epmésen Mediums diese
Dichteffekte verstarken oder abmindern kann. Wie sich digekoppelte Effekt auf die
Vermischung zweier Fluide auswirkt, wurde in dieser Arheitersucht und dabei das
experimentelle sowohl mit dem numerischen als auch dein analytischen Modell
gekoppelt.

Fur den Fall einer stabilen Schichtung wurde in einem Modg&ll{a0m x 1.2m x 0.1m) der
Universitat Kassel eine Serie von zweidimensionaleneBrgenten an drei reprasentativen
heterogenen porésen Medien durchgefiihrt. Dabei durcheindiRtiidpaare kontrastierender
Dichte den mit Quarzsand einer vorgegebenen stochastig@nenlung der Permeabilitaten
gepackten Tank. Die stationédre raumliche Konzentratisigaitung der sich ausbreitenden
Salzwasserfahne wurde anhand der Leitfahigkeit gemessenuarken Hohendifferenz des
84- und 16%igem relativen Konzentrationsdurchgang die Dispebgicechnet. Parallel dazu
wurde ein numerisches Modell mit dedichteabhangign Finite-Elemente-Stromungs- und
Transport-Programm SUTRA mit insgesamt x1n, = 392 x 98 = 38416 Elementen
aufgestellt. Mit dem Kkalibrierten numerischen Modell dem Prognosen fir mdgliche
Transportszenarien, Sensitivitatsanalysen und stosbhstiSimulationen nach der Monte-
Carlo-Methode durchgefiihrt. Die Einstellung der Stromgagshwindigkeit erfolgte —
sowohl im experimentellen als auch im numerischen Medéder konstante Druckrander an
den Ein- und Auslauftanks. Dabei zeigte sich eine starkesit8état der raumlichen
Konzentrationsausbreitung hinsichtlich lokaler Druckvaoran.

Die Untersuchungen ergaben, dass sich die Konzens&lome mit steigendem Abstand von
der Einstromkante wellenformig einem effektiven Wert anndherus dem die
Makrodispersivitat ermittelt werden kann. Dabei zeigterh ssechtbare nichtergodische
Effekte, d.h. starke Abweichungen in den zweiten raumlichglomenten der
Konzentrationsverteilung der deterministischen Experism@on den Erwartungswerten aus
der stochastischen Theorie. Die transversale Makradisgét stieg proportional zur Varianz
und Korrelation der lognormalen Permeabilitatsverteilung umgekehrt proportional zur
Stromungsgeschwindigkeit und Dichtedifferenz zweier dduiDie aus der stochastischen
Methode entwickelte Formel fiir die transversale Malgpelision konnte verifiziert werden.

Die in dieser Arbeit durchgefiihrten Versuche liefern eindgfi{ationsmoglichkeit, wie sie
bisher kaum fir die Untersuchung der transversalen Veromsclin einem heterogenen
porosen Medium zur Verfigung stand.
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1 Einleitung

1.1 Problemstellung und Stand der Forschung

Da das Grundwasser mit ca. 70 % den grof3ten Anteil an dekwBsserversorgung
ausmacht, spielt sein Schutz eine entscheidende Rolleddmukiinftige Verhalten geloster
Wasserinhaltsstoffe bzw. die Folgen eines hypothetischefiefatrages zu erfassen und
eventuelle Schutz- und Sanierungsmal3nahmen zu planen, mdigseBtromungs- und
Transportprozesse im Untergrund qualitativ und quantitatasstr werden.

Ein wesentlicher Transportprozess - der hier untersmetden soll - ist die hydrodynamische
Dispersion, d.h. die Gesamtheit aller Ausbreitungsd Wermischungsprozesse von
Wasserinhaltsstoffen im Untergrund. Vor ca. 40 Jahremrbegnan die Dispersion eines
Wasserinhaltsstoffes extensiv zu erforschen [losselin de Jound 960;Scheideggerl958;
Bear, 1972, 1979]. Aufgrund der Komplexitat der Stromungs- und Transpadggse war es
jedoch nicht mdglich, eine exakte mathematische Betehrg auf der mikroskopischen
Porenebene aufzustellen. So haben verschiedene Wisddasdidadelle entwickelt, die
physikalischen Gesetzmalligkeiten dieser Prozesse rkakissh zu beschreiben,
beispielsweise das grundlegen&ear-Scheiddeggersctdodell der korngerustbedingten
Dispersion Bear, 1972]. Zur makroskopischen Beschreibung der Vermischung wimde e
Dispersionskoeffizient eingefiihrt, welcher ein Tensaeiter Ordnung ist und sowohl von
den Eigenschaften des Fluids als auch des porosen Medhimsgt Pickens et al 1981;
Sudicky et al.1986;Dagan, 1986;LeBlanc et al 1991;Boggs et al 1992;Garabedian et
al., 1991]. Experimentelle [u. &pitz,1985; Schincariol and Schwartz,990, 1993, 1994,
1997; Oostrom et al 92a,b;lsok and Humphreyl1995;Oswald et al., 1996; Moser, 1995],
theoretische [u.aThiele, 1986, 1997] und numerische Untersuchungen [Kigch; 1992,
1993;Koch und Zhang1992;0pheys,1997] haben jedoch gezeigt, dass dieses Modell und
das klassische Fick'sche Gesetz, das auf einen lineawusammenhang zwischen dem
Gradienten der Konzentration und dem Stoffstrom badigrthohere Konzentrationen nicht
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mehr gultig ist [Watson et al2001, 2002; Schotting et al., 1999]. Es traten Phdnomene auf,
die mit bisherigen Modellen nicht erklarbar wareWe]ty et al.,1997]: beispielsweise
bewegten sich Salzwasserfahnen von bis zu 100000 ppm seisadamm Boden eines
Aquifers und veranderten sich kaukbayworth et al.,1993].Neuman et al[1987]; Neuman

and Zhang[1990]. Gelhar and Axnesg1983] zeigten, dass die Anisotropie und die
Heterogenitat eines Aquifers bedeutende Effekte auf dabraitungsverhalten eines geldsten
Inhaltsstoffes haben.

Aus physikalischer Sicht treten hier zwei Effekte aldr durch die hohe Dichte in die
Stromungsgleichung  eingehende zuséatzliche Auftriebstemkt [ bzw. beeinflusst die
Stromungsrichtung, die Inhomogenitaten des Aquifers fulwedrtlichen Schwankungen der
Stromungsgeschwindigkeit. Beides kann ein vollig veranserfausbreitungs- und
Stromungsverhalten gegeniiber dem dichteunabhangigen verursaEbe wird somit

notwendig, die Dispersionskoeffizienten | Dund Dr in Abhangigkeit von dem

Dichtegradienten und der Heterogenitat neu zu definieren.

Die Problematik dedichteabhangign Stromungs- und Transportvorgédnge findet man in
vielen Bereichen der Grundwasserhydrologie, so z.B. dmi Unterschichtung des
Grundwassers durch salzhaltige Wasser, der Salzwasgsionirin Kistenaquifere, dem
Salzwasseraufstieg in einen Trinkwasserbrunnen, derstdémung eines Salzwasserstockes
und allgemein dem Transport von Schadstoffen mit untedlitiner Dichte.

Je nach der Lage der stromenden Fluide unterscheidet mastathile, bei der das dichtere
unterhalb und die instabile Strémung, bei der sie obedwlbveniger dichten fliel3t. Fir den
instabilen Fall beobachtete man bei schon geringen &iakérschieden Instabilitdten, an der
Schichtgrenze entstehen Ausbuchtungen, so genannte ,Firgjer‘sich in der Schicht
fortpflanzen. Koch, 1992, 1993, 1994Koch und Zhang 1992, 1998;Schincariol and
Schwartz 1990, 1991, 1993)ostrom et al.1992,Hayworth etal., 1993]] Man nimmt eine
VergrolRerung der Dispersion mit wachsendem Dichtegradieamtenm stabilen Fall das
Gegenteil. Hier wurde eine Verringerung der Vermischumgsbr mit wachsendem
Dichteunterschied, sinkender Stromungsgeschwindigkeit, wadbsemittlerer Korngrofe
sowie wachsender Inhomogenitat beobachtet [Spitz 1985;Thielg 1997].

Eine analytische Beschreibung des Stofftransportes isdiéiPraxis oft nicht moglich, da
diese sich auf einfache Randbedingungen beschranken enldodiplexitdt der Prozesse
nicht widerspiegeln kdnnen. Numerisch-deterministische Medeagen machen es mdglich,
durch schrittweise Berechnung der ortlichen und zeitlicReozesse mittels analytischer
Zusammenhénge die makroskopischen Phanomene zu ermittelbderRatisch ist jedoch,
dass die Kalibrierung eines Transportmodelles — weit stédkedas Stromungsmodell — oft
uneindeutig und ohne eine verlassliche Datenbasis nicht sinstolul3erdem kann die
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Unsicherheit hinsichtlich der raumlichen Verteilung deb®ungs- und Transportparameter
nicht beriicksichtigt werden. Die deterministisch bere@mé&rgebnisse geben eine Aussage
Uber einen konkreten Zustand, sagen aber nichts Gber dieséhaimlichkeit eines Zustandes
und seiner Extremwerte aus. Fur die Praxis ist geradeld@oft wichtig: beispielsweise bei
der Festlegung von Trinkwasserschutzzonen, bei der (aefddsabschatzung eines
Schadstofftransportes oder der Sanierung von AltlaMérder stochastischen Modellierung
ist diese Moglichkeit gegeben. Es werden keine Einzel§esungegeben, sondern eine
Wahrscheinlichkeitsverteilung der Losung mit einem Erwagswert und einer Varianz.

Aus diesem Grund wurden stochastische Modelle der Mapediion entwickelt [u.a.
Gelhar & Axness1979, 1983Neuman et a) 1987;Dagan,1982, 1984, 1989, 199Welty et
al.,, 1989, 1991, 2003]. Es wird angenommen, dass die stochast&aieilung der
hydraulische Durchlassigkeiten die das Strdmungs- undspoatverhalten am starksten
beeinflussende Bodenkenngrol3e ist. Demgegenuber kbnneradaidhen in der Porositat
und den ortlichen Dispersionen vernachlassigt werdgelhpr & Axness 1983, 1997,
Kinzelbach 92]. Die stochastische Modellierung betrachtet das rhalse aller
Aquiferrealisationen, deren Verteilung der Durchlassigkeitdie selben statistische
Eigenschaften (Mittelwert, Varianz, Korrelationslanpéiat wie diejenige des realen und
untersucht deren Zusammenhange mit denen der daraus resdiie Systemzustandsgrof3en
wie Konzentrations- und Geschwindigkeitsverteilung.

1.2 Ziel dieser Forschungsarbeit

Waéhrend die dichteunabhangige Tracerstromung im homogexkineterogenen [u.aldsselin

de Joung 1960;Scheideggerl958;Bear, 1972, 1979freeze et a 1975;de Marsily 1987;
Guvenet al., 1986; Spitz 1985] und diedichteabh&ngig im homogenenHayworth et al,
1993] und heterogenen [u.Boch 1992, 1993;Koch andZhang 1992; Schincariol and
Schwartz 1990, 1994, 1997Thiele 1997] bereits umfassend untersucht und dokumentiert
wurden, fehlt es insbesondere an verifizierten Kensgnisn der dichteinduzierten Stromung
im stochastisch heterogenen Untergrund.

Dies ist das Hauptziel dieser vorliegenden Arbeit: dpealitative und quantitative
Beschreibung der gekoppelten Effekte der Fluiddichte und desddeitatsgrades auf die
Dispersion eines gelosten Stoffes. Grundlage ist dén @enannte stochastische Methode,
die in der vorliegenden Arbeit experimentell und numérigrifiziert und ergéanzt wird.

Analytische und numerische Modellansatze allein sinchiari Aussagekraft sehr variabel.
Erst das Experiment erbringt den endgultigen Test, obldirerie die Realitat widerspiegeln
kann Bear, 1972]. Aufgrund der Komplexitat der im Untergrund stattfirteen Prozesse
missen diese im ersten Schritt getrennt voneinanderset werden. In einem in der
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Wasserbauhalle der Universitat Kassel zuvor gebauter ladelhus Plexiglas (10 m x 1.2
m x 0.1 m) wurden die physikalische Prozesse der Dispensiwh Advektion durch

entsprechende Randbedingungen von anderen Prozesseru,(&ebtall und Adsorption)

isoliert. Umfangreichen Versuchsreihen an drei repraseamti stochastischen
Modellaquiferen dienten dazu, den Einfluss der Fluiddiciteé der Heterogenitat auf die
Dispersionskoeffizienten zu untersuchen.

Ein weiteres Ziel ist die numerische Verifizierung walibrierung des Laborversuches. Wir
erhalten damit ein numerisches Modell, mit dem wir ¥keschiedensten Strémungs- und
Transport-Szenarien simulieren kdnnen. Sensitivitatsaealyeigen, wie stark die Variation
einzelner Gro3en das Fliel3- und Transportverhalten itarghund beeinflussen kann. Damit
ergibt sich in diesem Projekt die einmalige Mdglichkéigborexperimente sowohl mit

analytischen als auch mit numerischen Modellen zu kopp&indie Vor- und Nachteile der

jeweiligen Konzepte zu definieren.

Um die Effekte, die durch die Dichte und Heterogenitat waaht werden, mit denen durch
die Geschwindigkeiten verursachten nicht zu verwischdigsen auch fir Tracer und in
homogenen Medium experimentelle und numerische Unteusgen gemacht werden. Damit
erhalten wir Vergleichssituationen, auf die wir dden genannten Einflisse beziehen
kénnen.

Die stochastische Modellierung beantwortet folgende Frayéelchen Einfluss haben die
einzelnen statistischen Eigenschaften (VarianzeneMatrt, Korrelationslangen in x und z-
Richtung) auf das Ausbreitungsverhalten in einem typiscAgquifer? Welcher dieser
Einflisse ist dominant? Es soll ein in die Dispersionsgleig eingehender
heterogenitatsbedingter Term ermittelt werden, der degéisse beriucksichtigt.

Die vorliegende Arbeit gliedert sich in drei Hauptteileten theoretischen, den
experimentellen und den numerische Teil zur Losung obeangéer Problematik. In den
ersten funf Kapiteln werden die allgemeinen Grundlagen zuPderessen im Untergrund
und zu den Dispersionsprozessen im Besonderen gegeben, abdleMiur Beschreibung der
Makrodispersion und zum Transportes hoher Stoffkonzemteti beschrieben. Kapitel 6
zeigt den Aufbau, Ablauf, und die Resultate der experifienté/ersuche an einem
Modelltank. Die Grundlagen zur numerischen Modellierungrdee im 7. Kapitel

beschrieben, anschlieBend im Kapitel 8 die numerisch8mulationen und

Sensibilitatsanalysen, im Kapitel 9 die Monte-CéBloiulationen und deren Ergebnisse
aufgefuhrt, diskutiert und sofern mdoglich, mit den anstyien und experimentellen
Losungen verglichen. In Kapitel 10 werden Schlussfolgerunggser Forschungen gezogen,
Resultate  diskutiert und Vorschlage fur zuklnftige Forschunggemacht.



2 Stromung und Transport in
porosen Medien

2.1 Stromungsprozesse

2.1.1 Betrachtungsebenen und Phanomene

Das exakte Erfassen der Stromungsvorgange ist Grundladgr jBerechnung des
Stofftransportes im Untergrund. Aus mikroskopischer Sielsteht der Untergrund aus einem
diskontinuierlichen Medium aus Festkorpern (Gesteinsriadf und Hohlrdumen (Poren),
dem porésen Medium. Das Fluid bewegt sich innerhalb deenPdes Mediums in
Abhangigkeit von der Porengeometrie und Reibung an derenBberfliche mit
unterschiedlicher  Geschwindigkeit. Eine exakte Bestimmungr draumlichen
Geschwindigkeiten ist somit praktisch nicht moglich. Esisen ein Ubergang vom
mikroskopischen zum makroskopischen Betrachtungsmalstaiaffescwerden: das ortlich
differenzierte pordse Medium wird durch ein &quivalentesntuum ersetzt, das
reprasentative Elementarvolumen (REBgar, 1972]. Durch eine statistische Mittelung aller
effektiven Parameter Uber dieses Volumen wird damit \&lagerbehandlung mit den Mitteln
der Kontinuumsmechanik ermégliclgild 2.1 zeigt diesen Mittelungsprozess am Beispiel der
Porositat. Sind bei kleinem Volumen noch starker Schwaggmrnvorhanden, schwéachen
diese sich jedoch mit zunehmendem Volumen ab, bis eirtdmas Bereich, ein Volumen
V1, erreicht wird, bei dem das Medium als Kontinuum lotttet werden kann. Die obere
Grenze des REV’s ist ein charakteristisches Volum2nbéi dem das porose Medium nicht
mehr als homogen angenommen werden kann.
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Bild 2.1: Definition des reprasentativen Elementarvolumens anhand der Porositat [nach Bear, 1979]

Skala III

Skala TV

Bild 2.2: Betrachtungsskalen des Untergrundes [nach Spitz, 1985]
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Es ergeben sich fur die Berechnung der Stromungs- und Trgmszesse im Untergrund
folgende 4 Betrachtungsskalen [Bild 2.2 n&gitz 1985]:

Mikroskala (Skala 1). Auf dieser Skala Uberwiegen die Poreneffekte konnen keine
reprasentierenden Mittelwerte angegeben werden. Stromundslransportprozesse werden
hier Uber Navier-Stokes-Gleichungen anhand der GroéRe und BEemmEinzelkdrner
berechnet.

Repréasentatives Elementarvolun(@&kala I). Im REV sind die physikalischen Prozesse Uber
oben beschriebene mittlere Gro3en berechenbar. &iivden uns im Bereich: V& REV <
V2.

Makroskala(Skala Il1).1st V2 <V < V3, nehmen die Inhomogenitaten zu, das Medium kann
jetzt nicht mehr ausschliel3lich Uber gemittelte Parametprasentiert werden. Die
Berechnung der Prozesse geschieht hier auf der Basisgeingtatistischen Betrachtung der
Parameterverteilung. Die in dieser Arbeit vorgestelkeperimentellen und numerischen
Untersuchungen beziehen sich auf diesen Bereich.

Feldskala(Skala IV).Fur V > V3 beeinflusst der geologische Aufbau und die Salnghdes
Untergrundes zunehmend die Stromungs- und TransportproBessmalytische Berechnung
wird komplizierter und muss an die gegebene geologischat®ih angepasst werden. Hier
kénnen die fur die Skala Il gefundenen Gesetzmaligkaigewendet und geprift werden.
Folgende im REV gemittelte Eigenschaften des Untergrundeslen fir die weitere
Betrachtung wichtig:

Die Porositat n[-] entspricht dem Anteil dddohlraumvolumens ¥ am Gesamtvolumeng/
des reprasentativen Elementarvolumens:

q=Vu (2.1)

Fur die Praxis relevant ist jedoch nur die nutzbare $téton, d.h. der entwasserbare Anteil
des Hohlraumvolumens, wobaj < ist.

Die Sattigung $[-] ist der Anteil des mit Fluid gefulltem Hohlraum-Volumeéns:

Sw =y (2.2)

Ve
Vi

Die Sattigung liegt zwischen 0 und 1. Die Untersugden fur die hier vorliegende Arbeit
beziehen sich ausschlielich auf ein vollgesattiggelium mit S = 1.
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Die Permeabilitat k[L?] ist eine reine Bodenkenngrol3e und beschreibt den Waatel,sden
ein Gestein dem Fluss eines homogenen Fluids entgege®srintksichtigt man zusétzlich
dazu die Eigenschaften des Fluids, erhalt mamytieaulische Durchlassigke[L/T]:

K=k (2.3)
U
p Dichte des Fluids [M L3
g Erdbeschleunigung g = 9.81 m/s?
M dynamische Viskositat des Fluids [M T

Die Transmissivitat TL?/T] eines Aquifers definiert seine zweidimensionBlerchlassigkeit
Uber die Machtigkeit des Aquifers m [L]:

T=KIm (2.4)

2.1.2 Herleitung der Stromungsgleichung

Zur formalen Beschreibung der Grundwasserstromung werddriGasetze verwendet:

1. das Kontinuitatsgesetz und
2. das Darcy-Gesetz.

Das Kontinuitatsgesetz

Das Kontinuitatsgesetz beschreibt die Massenerhaltungs elnhaltsstoffes in einem
Systemvolumen. Es besagt, dass die Summe aller Zu- hiidse Uber die Volumengrenzen
gleich dem gespeichertem Fluid sowie der externen é&ligs Die Massenerhaltung des
Inhaltsstoffes Wasser im Systemvolumen ergibt folgebldéchung:

2 (ness,)=-0tfp)+Q, (25)
v Tensor der Darcy- bzw. Filtergeschwindigkeit [L]T
Qr externer Zufluss (positiv) oder externer Abflussdativ) [M/(L3T)]
—i0 +i0 k9
O Nabla Operator [ =i I +j oy +k 3

Das Darcy-Gesetz

Das Gesetz von Darcy beschreibt den Zusammenhaisglem Filtergeschwindigkeit wnd
dem Gradienten der Standrohrspiegelh6hen h. Vechibf fir den eindimensionalen,
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stationaren, und isotropen Fall wurde von Darcy im JaB&6 folgender Zusammenhang
gefunden:

il
Vi =-KG (2.6)
wobei oh/ox [-] der Gradient der Standrohrspiegelhdhe h in ichRing ist. Die
Standrohrspiegelhdhe — auch Piezometerh6he genrastntlabei wie folgt definiert:

h -z (2.7)

_P
~
wobei p der Druck [Pa] und damit k p/(pg) die Druckhdhe [L] sowie z die die geodatische
Hohe [L] ist. Die Gleichung (2.6) ist zugleich audbefinition der hydraulischen
Durchlassigkeit K und kann zu dessen experimemt8lenittlung verwendet werden. Die
allgemeine Form des Darcy-Gesetzes fur anisotaipbieabhangig Stromungen ergibt:

v:—%k {0 - o0) (2.8)

wobei die Filtergeschwindigkeit v und die Erdbescinigung g als Vektoren sowie die
Permeabilitdt k als Tensor zu betrachten sind. cBleig (2.8) macht deutlich, dass die
Stromungsprozesse und damit auch die Transportgsezeben den Bodeneigenschaften wie
Permeabilitdt und Porositat ebenso von den Flughsighaften wie Dichte und Viskositéat
abhangen. Das Darcy-Gesetz in seiner vereinfachdrallgemeinen Form (Gleichungen 2.6
und 2.8) gilt jedoch nur unter der Voraussetzungdichend kleiner Reynoldszahlen Re
[Bear1972]:
Re:dSOTmslo (2.9)

Dabei ist g der mittlerer Korndurchmesser [k, die kinematische Viskositat [L%/T] mit
v=ulp sowie u die Abstandgeschwindigkeit [L/T]. In dies&rbeit bewegen sich die

Reynoldszahlen der Stromungs- und Transportversaehgchen 0.007 < Re < 0.06 und
damit im Gultigkeitsbereich des Darcy-Gesetzes.

Die Filtergeschwindigkeit oder Darcy-Geschwindigkeit) bezeichnet den Durdsl Q
durch einen betrachteten Flachenquerschnitt A:

v :% (2.10)
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Wird diese Filtergeschwindigkeit nur auf den Porenraumodpea, ergibt sich die
Abstandsgeschwindigkeitrnit:

u=V (2.11)

Strémungsgleichung

Die allgemeine Gleichung einer stationaren dreidimenston&tromung kann fir den wie in
der hier vorliegenden Arbeit geséattigten Fall mjt-S1 wie folgt aus dem Kontinuitats- und
dem Darcy-Gesetz gebildet werden:

) e 1, =
a(nep)—DEﬁp;k {p pg)j+Qp (2.12)

Bei instationarer Stromung ist sowohl die Porosités pordésen Mediums als auch die
Dichte des Fluidgp vom Druck p abhangig. Es kommt durch eine Anderdes Druckes p
bzw. der Standrohrspiegelhohe h zur Anderung despegeherten Wasservolumens je
Volumeneinheit. Somit wird aus (2.12) folgende atisinare Stromungsgleichung:

o - _
Sep e = 0 tﬁp%k {p- pg)j +Qp (2.13)

wobei S, der spezifischer Druckspeicherkoeffizient [MAR)]™ ist, aus dem sich der
Speicherkoeffizienten.3L ] wie folgt berechnet wird:

S, = PlgSe, (2.14)

Der spezifischer Druckspeicherkoeffiziery, 8rgibt sichaus den Kompressibilitatesmder
porésen Matrix [M/(1:T2)]™ und B des Fluids [M/(LT2)]™* wie folgt:

Sy =([L-ng)a+n.B (2.15)

Reines Wasser hat bei einer Temperatur T = 20°€ Kampressibilitat vog ~ 4.47 x 10°
[kg/(ms?)[* [Voss, 2003]. Der Faktora bewegt sich zwischem ~ 10*kg/(m-s?)[* fiir
Felsgestein bis zw ~ 107 [kg/(ms?)]* fiir Ton [Freeze and Cherry1l979;Voss 2003]. Fiir
gespannte Aquifere kénnen die Speicherkoeffizierdench Pumpversuche oder mittels
inverser Modellierung (siehe Abschnitt 7.5) bestimvarden.

10
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Ist die Stromung dichteunabhangig, kann die Gleichung (2.18) Sy polgS,, und

K =klpog/u wie folgt vereinfacht werden:

so%—D[ﬁKDh):Q* (2.16)

wobei Q =Qp/p [T?] der volumetrische Quellenterm des Fluids ist. di& Stromung
stationar, d.h. der Druckgradient andert sich widieser vorliegenden Arbeit zeitlich nicht,
ergibt sich unter Vernachlassigung des Quellentermié Q =0 folgende vereinfachte
Strdmungsgleichung:

Arkah)=0 (2.17)
sowie fur derdichteabhangign Fall:

Ofov)=0 (2.18)

Rand- und Anfangsbedingungen

In den vorherigen Ausfihrungen wurde gezeigt, dé&ssndwasserstromungen durch
Differenzialgleichungen zweiter Ordnung beschrielvegrden konnen. Dieses System ist
jedoch ohne weitere Bedingungen unbestimmt. Es eveRland- und Anfangsbedingungen
fur die unbekannten Variablen angegeben, um dabldtnolosbar zu machen. Wahrend
Randbedingungen Aussagen zu den Variablen an demm¢agrenzen machen, beschreiben
die Anfangsbedingungediie Stromung zum Zeitpunkt t = 0:

h=h(x,y,zt=0) (2.19)
Es werden folgende 3 Arten von Randbedingungemrscitieden:

Randbedingung 1. Ar{auch Dirichlet-RandbedingungPie Piezometerhéhe h auf der
Berandund? ist in Abh&ngigkeit von der Zeit ist bekannt:

h=h(t) aufoQ (2.20)

Beispiele Sohlflachen von Gewassern; Grenzflachen zwisclstark und schwer
durchlassigen Schichten, wenn die Betrachtungsebeiee schwer durchlassige ist;
abgesenkter Grundwasserstand in unvollkommenegrilinnen.

11
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Randbedingung 2. Aauch Neumann-Randbedingun®je Zu- und Abflisse wviber eine
BerandungQ sind bekannt und entsprechen nach dem Darcy-Gesetz dem lisgthe
Gradientenoh/dn senkrecht zur Berandung:

oh _
o h(t) aufoQ (2.21)

Beispiele Sohlflachen von Gewassern; undurchlassige Randgr= 0;Grenzflachen

zwischen stark und schwer durchlédssigen Schichtenn die Betrachtungsebene die stark
durchlassige ist; Symmtriestromflachen; kinstli&abauten (Spundwande, Bauwerke).

Randbedingung 3. Ar{auch Cauchy-Randbedingung). Zwischen der Flacklearinter
Potentialverteilung und der Berandund@ existieren konstante oder variable
Widerstander,, B, :

agh+ 5, 3—2 = h(t) aufoQ (2.22)
Beispiele kolmatierte, d.h. halbundurchlassige Sohlschichten Oberflache-Gewassern und
Versickerungsbecken sowie kolmatierte Brunnenwagdnnund —filter. Auf3erdem gibt es
bewegliche Rander, langs derer die Piezometerhith@emgeodéatischen Hohe gekoppelt ist,
beispielsweise freie Grundwasseroberflachen mitalmee Zufluss oder Sickerflachen.

2.2 Transportmechanismen

Stofftransportprozesse im  porésen Medium sind flestare Prozesse von
Zustandsanderungen hinsichtlich der Konzentratiordgr im Grundwasser geldsten
Inhaltsstoffe, die durch das komplexe Zusammenwinkan physikalischen, chemischen und
biologischen Prozessen verursacht werden. Da emlgtsche Beschreibung des Transportes
aufgrund seiner Vielfaltigkeit fur den allgemeinBall praktisch nicht méglich ist, werden
folgende Unterscheidungen getroffen:

1. nach der Lage des durchstrémten Bereiches im Untergrund:
a) den Transport durch die ungesaéttigte Zone, 8ikssertransport und
b) den Transport durch die gesattigte Zone, deandlighen Grundwassertransport;

2. nach der Stoffaktivitat:

a) ein hydrodynamisch neutraler Stoff, wenn erighte und Viskositat des Wassers nicht
verandert oder

b) ein hydrodynamisch aktiver Stoff, wenn er digiitigenschaften durch seine veranderte
Dichte oder Viskositat beeinflusst;

12
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3. nach dem Ldsungsgrad des Stoffes:

a) der geloste Transport, wenn der Stoff vollstandigMasser gelost ist und mit diesem eine
Phase bildet (auch Einphasen- Transport genannt) sowie

b) der nicht- geldste Transport, wenn der Stoff nicht edemunvollstandig im Wasser gelost
ist und eine eigene Phase bildet (auch Mehrphasen- Traggoartnt);

4. nach der Erhaltung der Masse des Stoffes:

a) konservativer Prozess, wenn sich die Masse défesStocht andert (Advektion,
Dispersion) oder

b) nicht-konservativer Prozess, wenn sich die Massettgfes andert bzw. verringert
(Abbau/Zerfall, Adsorption).

In den Ausfuhrungen dieser Arbeit wird nur der gel6ste §part sowohl neutraler als auch
aktiver Wasserinhaltsstoffe in der Grundwasserzone wafeasauf die Behandlung der
anderen Falle wird hier nicht naher eingegangen. Folgenaellggende Transportprozesse
werden unterschieden:

1. Advektion

2. hydrodynamische Dispersion
3. Adsorption

4. Abbau- und Zerfall.

2.2.1 Advektion

Die Advektion beschreibt den Transport eines Wasserishafitiss mit der Wasserstromung.
Die Stofffahne wird dabei nicht verandert, sondern nur iroringsrichtung mit der
Abstandsgeschwindigkeit u verschoben. Der Prozess Adveldiosomit in seiner reinen
Form identisch mit der Grundwasserstromung (siehet&apil.). Konvektion ist die durch
Dichte- und Viskositatsanderung hervorgerufene Grundwassexsng. In natirlichen
Aquiferen kommt die reine Advektion nicht vor. Sie kanedgch naherungsweise
angenommen werden, wenn die Stromungsgeschwindigkeit se#hinand.

2.2.2 Hydrodynamische Dispersion

Die hydrodynamische Dispersion ist die konservative Aeiging und Vermischung eines
Wasserinhaltsstoffes, die nicht durch den konvektiven Trangpautsacht wird. Sie wird in
molekulare Diffusion und Dispersion unterteilt.

13
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Diffusion

Durch eine regellose Bewegung der Molekile, der Brown'schertekularbewegung,
bewirkt die molekulare Diffusion einen Massenflpsgportional zum Konzentrationsgefalle
und damit eine Vermischung. Sie wird durch das Fick’schet@bsschrieben:

jo ==pDolc (2.23)
jo diffuser Massenflugd/(L > T)]
Do molekularer Diffusionskoeffizient [L%/T]

Oc Konzentrationsgradiefit ]

Die molekulare Diffusion ist unabhangig von Riclgwmnd Betrag der Stromung und findet
auch in unbewegter Flussigkeit statt. Somit ist difusion der vorherrschende Prozess,
wenn die Stromungsgeschwindigkeiten sehr klein. sind

Die molekulare Diffusion ist im porosen Medium eméViderstand ausgesetzt und ist hier
demzufolge geringer als im freien Wasser. Dies wilger einen Tortuositatsfaktor
korrigiert. Der molekulare Diffusionskoeffizient t@a fir die meisten Stoffe wie folgt
angenommen werden:

2
D, = 10‘9%. (2.24)

Dispersion

Wahrend es in der Mikroebene nur die Advektion digdDiffusion gibt, kommt im REV ein
weiterer Transportprozess hinzu, der durch die oskopische Variabilitdt der
Porengeschwindigkeit verursacht wird, die korngeaéingte Dispersion. Sie entsteht durch
komplexes Zusammenwirken folgender Ursachen (BBJ: 2

(a) unterschiedliche Geschwindigkeiten in den Paeélen durch parabolische
Geschwindigkeitsverteilung;

(b) unterschiedliche Geschwindigkeitsrichtungerctwnterschiedlich lange
Transportwege,

(c) unterschiedliche Geschwindigkeitsbetrage durdlerschiedliche Porendurchmesser.

14
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Direction of average
flow

%//////

Velocity
distribution

(a) (b) (c)

Bild 2.3: Ursachen der Dispersion [Bear, 1979]

So ist die mechanische Dispersion im engeren Sinne kéiterephysikalischer Prozess,
sondern nur eine makroskopische Erscheinung, um die unmoéglicherfassenden
mikroskopischen FlieRgeschwindigkeiten und Wege der einzelredffe $Shathematisch zu
beschreiben. Die Dispersion ist, phanomenologischadiatiet, die statistische Abweichung
der Wanderung einer Komponente gegentber ihrem statestiddittelwert Beims 1983].
Da die Geschwindigkeitsvariationen mit der FlieRlangsmehmen, ist die Dispersion
malfdstabs- bzw. skalenabhéngig. Wahrend es in einem hoamogerbsen Medium nur die
korngeristbedingte Dispersion gibt, kommt es im realearbgénen Aquifer aufgrund der
geostatistischen Verteilung der Permeabilitaten zu eweeren Dispersionsanteil.

Da in einem natlrlichen Grundwasser die molekulare Diffusicht von der mechanischen
Dispersion getrennt werden kann, werden beide in der hydrodscizen Dispersion
zusammengefasst:

D=D, +D, (2.25)

wobei D der so genannte Dispersionskoeffizient [L?/T] ist ungd d®r Anteil des
Dispersionskoeffizienten, der sich aus der mechanischepeBion ergibt. Das Fick’sche
Gesetz filr den dispersen Massenstj@{ivi/(L % T)], der sowohl Anteile aus der molekularen
Diffusion (2.19) als auch aus der Dispersion enthéalt, kaarfolgt definiert werden:

j4 =-pD0c (2.26)

Der Dispersionskoeffizient ist als Tensor zu betrachitash beschreibt sowohl Eigenschaften
des Fluids als auch des porésen Mediums.

15
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2.2.3 Sorption

Als Sorption wird die Interaktion zwischen gelostem fiStand Kornmatrix bezeichnet.
Stoffteilchen aus dem Fluid lagern sich an der Oberd&dds Festkdrpers an (Adsorption)
oder I6sen sich von dieser ab (Desorption). Die &emg zwischen geldsten und gebundenen
Konzentrationen hangt hauptsachlich von der Art der Wiassdtsstoffe, vom Aufbau und
der Oberflache des porésen Mediums sowie dem Umgebungsmédb und wird
mathematisch durch Isotherme beschrieben. Folgende grendied\nsatze gibt es:

n

Freundlich-Isotherme: c, =kLe, (2.27)
: _ _GC. (e,

Langmuir-Isotherme: C, = k+c, (2.28)

Lineare Isotherme: c, =kLe, (2.29)

wobei gdie adsorbierte Konzentration des Stoffesdie im Wasser geldste Konzentration
des Stoffes ist sowie k die Sorptionsiotherme. Zwader eigentliche Sorptionsprozess ein
nichtlinearer Vorgang, er kann aber in den meispeaktischen Fallen als linearer

approximiert werden. Durch die Sorptionsprozesserkb es zu einer Verzdgerung bzw.

Verlangsamung der Partikel-Geschwindigkeit, deigenannten Retardation, die Uber einen
Retardationsfaktor R in die Transportgleichung elrig

2.2.4 Biochemischer Abbau und radioaktiver Zerfall

Unter Abbau- bzw. Zerfallsprozesse versteht man diékeranderungen des

Wasserinhaltsstoffes, die durch biologische chemiscbiochemische oder radioaktive
Prozesse entstehen. Das Zusammenspiel dieser s&agesehr komplex und hangt von einer
Vielzahl von Faktoren ab (Art und Konzentration d&toffes, Mikroorganismen,

Milieubedingungen etc.), die jedoch in einem valgtigen die Natur représentierenden
Modell berticksichtigt werden muissen.

Einfache Abbauprozesse lassen sich als Reaktiter @sdnung wie folgt berechnen:
C-_)e (2.30)

Die Abbaukonstanterh. sind nur fur wenige Schadstoffe bekannt und werdench
Kurvenanpassung an gemessene Daten gewonnen. Bdioaktiven Zerfall kann sie aus
Halbwertszeit des jeweiligen Stoffes gewonnen werde
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2 STROMUNG UND TRANSPORT IN POROSEN MEDIEN

2.3 Allgemeine Transportgleichung

Die analytische Beschreibung des Stofftransportes kaaloger Stromungsgleichung aus
den Masse- und Energieerhaltungsséatzen sowie den Massghichungen von Darcy,

Fourier und Fick hergeleitet werden. Energieerhaltungssatlz Fouriergesetz - die die

Temperaturanderung behandeln - werden hier nicht betrachtet,dégser Arbeit von einer

konstanten Temperatur von T = 20°C ausgegangen wird undlEdBerechnungen auf diese
Temperatur beziehen. Wahrend bei der Stromungsgleichiengidsse des Wassers die
Erhaltungsgrof3e war, ist es bei der TransportgleichungKdiezentration des im Wasser
gelosten Stoffes. Fur den Fall, dass wie in der vorliégenArbeit Retardationseffekte,

Abbau und Zerfall sowie externe Quellen und Senken durdpreahende Randbedingungen
ausgeschlossen werden, ergibt sich folgende vereinfaghtaltungsgleichung fur die

Anderung der Konzentration eines geldsten Inhaltsstoffes

0 e .
%:_D EQJadﬂd) (2.31)
wobeijaq [M/(L% T)] der advektive (2.32) unid[M/(L* T)] der dispers&assenstrom (2.33)

des geldsten Inhaltsstoffes ist:

Jag = UIC (2.32)
jy =-pD0c (2.33)

sowieD der Tensor der Dispersion [L%/T]. Setzt man die Glengen flr die Massenstrome
(2.32) und (2.33) in diese Erhaltungsgleichung (2.31) ein, tendth mit @ = konstant und
v =u[h, die Gleichung fuir den Transport eines gelosten Inhattesto

ne% +0(pve) = O tfn, pD0C) (2.34)
wobei ¢ die Massenfraktion [¥My] ist, d.h. die Masse des geldsten Inhaltsstoffes gvb
Masse eines Fluids M

Die Stromungsgleichung (2.13) ist Uber die Darcy-Gesuothigkeit v (2.8) mit der

Transportgleichung (2.34) gekoppelt. Ist die Stoffkonzewotnati des geldsten
Wasserinhaltsstoffes gering, verdndern sich deren DiamtleZahigkeit im Vergleich zum
reinen Wasser nur vernachlassigbar wenig. In diesene Baliteht die Koppelung beider
Gleichungen nur in einer Richtung: von der Stromungsgleiciungransportgleichung und
das Gleichungssystem kann separat berechnet werdenr Isthaéisstoff jedoch in hoher
Konzentration vorhanden, ist diese Vereinfachung maétr moglich. Bei dem wie in dieser
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2 STROMUNG UND TRANSPORT IN POROSEN MEDIEN

Arbeit verwendeten Wasserinhaltsstoff NaCl vergro3erh sie Dichtep als auch die
Viskositat x4 mit steigender Konzentration ¢ und fuhrt damit Gbewre ererdnderte Darcy-
Geschwindigkeit (2.8) zur Ruckkoppelung der Transportgleichung  rdigr

Stromungsgleichung. Die Zusammenhénge zwischen desardsgirof3en Dichte und

Viskositat x und der Konzentration ¢ des Inhaltsstoffes werden Ubetadidgleichungen
definiert.

2.4 Zustandsgleichungen

Ublicherweise werden lineare Beziehungen zwischen denadisgroRen und den
Konzentrationen angenommen, die sich aus Taylomeittgvicklungen erster Ordnung
ergeben:

(0-po) . (2.35)

=, +
P(C) Lo X

(- to) (2.36)
Ho

u(c) = o +

2o Dichte des SuiBwassers [M]L
Uy dynamische Viskositat des SiiBwassers [M1]

Das hat den Vorteil, dass hdhere Terme von ¢ inG@lerchungen verschwinden, ist jedoch
nur fiur kleine und mittelgroBe Konzentrationen geet. Uber den gesamten
Konzentrationsbereich betrachtet gibt eine expoalaiKurve die beste Anpassur@gwald
1998]. Mdgliche und haufig verwendete Annaherungied nachHolzbecher{1998] fur die
Dichtep und die dynamische Viskositatfolgende:

p(c) =1000fL + 0.080% - 650107 (T - 4+220c)?) (2.37)
p(€) = o L+ 185¢ — 41c? +44.5¢°) (2.38)

wobei T die Temperatur ist, ¢ die Massefraktion/[Wt| und 1o = 0.001002 kg/m/s die
dynamische Viskositat des Fluids mit einer Konzatn von ¢ = 0. Das fur die numerischen
Untersuchungen dieser vorliegenden Arbeit verwendetogramm SUTRA benutzt die
lineare Proportionalitat fur die Dichte sowie karge Viskositateni(c) = po. Bild 2.4. zeigt
die exponentiellen Funktionen (2.37) und (2.38) Wergleich mit den im SUTRA
verwendeten. Es wird erkennbar, dass die lineareBeng der Dichte im SUTRA in dem in
dieser Arbeit relevanten KonzentrationsbereichObiskg/kg eine gute Anndherung an oben
genannte exponentielle ist. Ob die Annahme konstaviskositaten gerechtfertigt ist, bleibt
zunéchst noch offen (Abschnitt 8.3.5). Danebent ghauch noch eine Abhangigkeit der
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2 STROMUNG UND TRANSPORT IN POROSEN MEDIEN

Dichte und Viskositat eines Wasserinhaltsstoffes vonTasmperatur und dem Druck des
jeweiligen Ortes. Die Abhangigkeit vom Druck kann nédherumgssvvernachlassigt werden
bzw. wird fur die Dichte Uber einen Speicherterm bertbkgt Der Temperatureinfluss auf
die Dichte und Viskositdt kann aus experimentellen Ergseenistiber entsprechende
Beziehungen berechnet werden, wird jedoch in dieser Aaloégrund der anndhernd gleich
bleibenden Werte am Versuchsstand vernachlassigt. Weitexgheformationen tber die
verschiedenen Ansatze zur Dichte- und Viskositatsabhangigienen u. aHolzbecher
[1998], Oswald[1998] entnommen werden.

In einer so genanntei®berbeck-Boussinesg-Approximatiomird die Strémungs- und

Transportkonfiguration insofern vereinfacht, dass 1. nubdiate von der Konzentration des
Stoffes abhangig ist, die Viskositat bleibt demgegeniber thonsund 2. die

Dichtednderungen nur im Auftriebsterm des Darcy-Ges€Pz8% bertcksichtigt werden und
in allen anderen Termen der Stromungs- und Transportglgicl{2.34) vernachlassigt
werden kdnnen. Diese Néherung wird in der Grenzschichtéh&erer Fluidstromungen und
der Warmetransporttheorie fast ausschlie3lich angewé¢mntetle, 1997], gilt jedoch nur fur

geringe Variationen der Konzentrationen.

1080 1.4E-03
1060  1.3E-03
1040- .
- PE): SUTRA | o oo
m —I
1020- =
= H(E) 11E-03=
Q [ L -
1000 =
- 1.0E-03
980 p(c) : SUTRA
960 ‘ ‘ ‘ ‘ —L 9.0E-04
000 002 004 006 008 0.10

c [MJM¢{]

Bild 2.4: Exponentielle und lineare Anderung der Dichte und der dynamischen Viskositat in
Abhangigkeit von der Konzentration ¢ [Ms/M].

19



3 Grundlagen zur Beschreibung der
Dispersion

3.1 Skalenabhangigkeit der Dispersion

Damit die Stofftransportgleichung analytisch oder nuseér l6sbar wird, missen die
Transportparameter Dispersionskoeffizient und Diffusibekannt sein. Wahrend die
Diffusion einfach zu bestimmen ist und ihr Einfluss mitnehmender Flie3lange und
Stromungsgeschwindigkeit abnimmt, sind die Koeffizientem mechanischen Dispersion
nicht konstant, sondern skalen- und mal3stabsabhangig. Dagan [1986] kdnnen 3

Mal3stdbe werden: 1. der Langenmal3stab, 2. der Mal3stabetlogenitat und 3. der
Mal3stab der Messungen und Berechnungen.

3.1.1 Abhangigkeit vom Langenmal3stab L

Die Stromungs- und Transportprozesse sind durch die Landensia raumlichen
Ausbreitung charakterisiert. Dabei werden prinzipiell i d&kalen unterschieden: die
Laborskala, die lokale und regionale Skala. Von der fdkeda, in der nur die
korngerustbedingte Dispersivitdt vorkommt, nimmt mit sender Transportentfernung der
Einfluss der Inhomogenitaten des Aquifers zu und die so gendakrodispersion setzt ein.
Nach hinreichend grol3er Transportentfernung von ca. 10 bis Xf)@el&tionslangen
[Kinzelbach 1992] nahert sich diese einem asymptotischen Wert an,Fodérfschen
Makrodispersivitat. Demgegentber konnen die Dispersionsprozesse im préaas\soipeoti
Bereich nicht mit dem Fick’schen Gesetz beschrieberdevefu.a.Neuman et aJ 1987].
Dabei zeigen die Eigenwerte des Dispersionstensors sahtedliches Verhalten. Die
longitudionale Dispersivitdt wachst proportional zur zugalegten Transportentfernung
bzw. zur GroRe des Langenmal3stafiil 3.2). Wohingegen die Querdispersivitaten kein



3 GRUNDLAGEN ZUR BESCHREIBUNG DER DISPERSION

ausgepragtes Skalenverhalten zeigen (Bild 3.1). N\malman et al[1987], Thiele [1993]
und Opheys [1997] nehmen sie nach anfanglichem Wachstum bei asymptotischen
Verhaltnissen wieder bis auf die Grof3e der korngerustgeirQuerdispersivitat ab.

3.1.2 Abhangigkeit vom Mal3stab der Heterogenitat |

Der Mal3stab der Heterogenitat | beschreibt die ramenli&orrelation der réaumlichen
Verteilung einer Gr6l3e, hier der Permeabilitatsverteilumdy kann wie folgt definiert werden
[nachDagan 1986]:

Tcln «(r)ar

|Ink :0—2 (31)
Oink

wobei C(r) die Kovarianzfunktion der raumlichen meabilitatsverteilung Y = Ink istg,

die Varianz der lognormalen Verteilung der Permi@abund r ein Abstandsvektor zwischen
zwei Punkten r = x- x. Die drei zu den vorgenannten Skalen des Langestaiads
korrespondierenden Skalen vaik Isind: die Porenskala, die lognormale Permealssiétlia
sowie die integrale lognormale Transmissivitat. #epeingenschaften und die
entsprechenden Variablen werden als Zufallsfunktiobetrachtet, die zwei Bedingungen
erfullen: 1. die Bedingung der Stationaritat deszésses und 2. muss die Langenskala sehr
viel gro3er als die Skala der Heterogenitat sein>Ll.

3.1.3 Abhangigkeit vom Mal3stab der Messungen und Berechnungen

Der zusatzliche Mal3stab der Messungen und Bereglemuhangt von der Wahl des Mess-
und Erkundungsverfahren ab, das zur ErmittlungTadansportparameter verwendet wird und
davon, welche rdumliche Mittelung fur das Bereclyawerfahren erfolgt. In beiden Fallen

interessiert der Bereich der LaAngenskala, tberheetlie entsprechenden Variablen gemittelt
werden. Das Hauptziel der Untersuchungen ist es,Sdiomungs- und Transportprozesse
einerseits einer einheitliche Theorie anzunahendewerseits aber auch die spezifischen
Aspekte jeder einzelnen Skala zu untersuchen.
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3 GRUNDLAGEN ZUR BESCHREIBUNG DER DISPERSION

Bild 3.1:

Bild 3.2:
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3 GRUNDLAGEN ZUR BESCHREIBUNG DER DISPERSION

3.2 Dispersionskoeffizienten

Die Dispersion kann auf jeder Skalenebene durch einen TenStufg.beschrieben werden
[Scheidegger1961;Bear1972]:

D
D=D,, D, D (3.2)
D

Die Dispersionskoeffizienten D des DispersionstensorsD  verknupfen die
Stromungseigenschaften mit den Eigenschaften des pawisdinms und lassen sich flr den
allgemeinen Fall wie folgt berechnen:

D; ZZ(aij) uk?um (3.3)

& Dispersivitaten bzw. Dispersionslangen [L]

Ist das poroése Medium isotrop und liegt eine der ofddmatenachsen in
Hauptstromungsrichtung, vereinfacht sich die Disjpgrsmatrix zu:

D, 0 O
D=0 Dy O (3.4)
0O 0 D;
Und fir den in dieser Arbeit relevanten zweidimenaien Fall ergibt sich:
D= 0 D, (3.5)

wobei O die longitutionale Dispersio, (entlang der Stromungsrichtung) und Die
transversale Dispersion (senkrecht bzw. normal&timungsrichtung) sind, die wie folgt
definiert werden kdnnen:
D =a.|u (3.6)
D; =ar|ul (3.7)
Dieser Dispersionsansatz (Gleichung 3.2 bis 3.K)pginzipiell auch fir ein anisotropes

Medium, wobei sich hier die Dispersionslangen nigfghr in zwei Parameter ausdricken
lassen, sondern wesentlich komplexer sind.
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3 GRUNDLAGEN ZUR BESCHREIBUNG DER DISPERSION

3.3 Klassische Dispersionsmodelle

Geschlossene analytische Losungen fiur die dreidimernsioir@nsportgleichung und die
mathematische Beschreibung der Dispersion sind sehr kenplnd existieren nur fur eine
Auswahl an Grundwasserszenarien mit vereinfachten Annmahwie beispielsweise eine
stationare Stromung, Homogenitat der Dispersionskonstasmuie Isotropie des

Durchlassigkeitstensors. Um diese Prozesse dennoch mawnzat beschreiben wurden in
den letzten Jahrzehnten verschiedene Modelle entwickelpraizipiell wie folgt einzuteilen

sind [Moser, 1987]:

1. geometrische und geometrisch-statistische Modelle,
2. Wahrscheinlichkeitsmodelle,

3. Kontimuummodelle sowie

4. Stochastische Modelle.

3.3.1 Geometrische und geometrisch- statistische Modelle

Die geometrischen und geometrisch- statistischen Modelie, den mikroskopischen
Porenraum betrachten, waren sie ersten Ansatze zungi@es Dispersionsproblemi&lylor,
1954;Aris, 1954;De Josselin de Jond 958,Bear and Bachmatl967,Saffmann1960]. Die
komplexe Struktur des porésen Mediums wird dabei durch gemche Annahmen soweit
vereinfacht, bis die Losung der Stromungs- und Transgictging tGber Navier-Stokes-
Ansatze moglich wird. Da die Dispersion ihre UrsachéenGeschwindigkeitsvariabilitat im
komplexen Geflige des porésen Mediums hat, sind diese Mgddbch ungeeignet, die
Dispersion im porésen Medium zu beschreiben.

3.3.2 Wahrscheinlichkeitsmodelle

Den geometrischen Modellen stefficheideggerf1958] ein Modell zufalliger Ereignisse
gegenuber. Jedem Flissigkeitsteilchen im Koordinatensysten')(wird eine zufallige
Geschwindigkeit u zugeordnet, die von anderen Orten unabh#&tgiDiese wird ersetzt
durch die Gesamtheit aller moglichen Geschwindigkeitenatle Fluidteilchen im porbsen
Medium aufweisen koénnen. Ist die verstrichene Zeitspagmed® genug, entspricht die
Funktion ¥ einer Gaussverteilung:

dp(x',t) _ L 9%p(x,t)
=D (3.8)
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3 GRUNDLAGEN ZUR BESCHREIBUNG DER DISPERSION

Die Konzentration ¢ an einem bestimmten Ort istWehrscheinlichkeit¥, mit der dort ein
Teilchen zu finden ist. Transformiert man diese Gleig in das Koordinatensystem (X, t)
ergibt sich ergibt sich mit:

x=x"+ut' (3.9)

folgende bekannte eindimensionale Dispersionsgleichung:

dc ., .. 0dc _ 0%
E*‘Ua—X—DW (310)

Wobei die Konzentration ¢ an einem Ort die Wahrsdlodikeit ¥ ist, mit der an dieser Stelle
ein Teilchen der Flissigkeit zu finden ist.

3.3.3 Kontinuums-Modelle

In diesem Dispersionsmodell wird das porése Medium deiohKontinuum angenahert
[Bear, 1972;Hassanizadeh and Grag979a). Hier lassen sich die Stromungsgeschwindigkeit
u und die Konzentration c als Mittelwerte,€) Gber den Porenraum und deren jeweiligen

Ortlichen Variationen u, &c) ausdriicken:

u=T+du (3.11)
Cc=C+d (3.12)

Es wird von der Transportgleichung im mikroskopech Porenbereich (Skala 0)
ausgegangen. Hier existieren nur zwei grundleg@mdesportmechanismen: die Konvektion
und die Diffusion:

%+ Ocfuc) = 0 rfpyic) (3.13)

Durch Einsetzen von (3.11 und 3.12) in (3.13) drgiltch im REV (Skala 1) folgende
Transportgleichung:

d(c+ )

p +Ouc+ud+dic+ad)=00D,0(c+ &) (3.14)

Der Mittelwert dieser Gleichung (3.14) ist die Tsportgleichung fiir das reprasentative
Elementarvolumen:

%+ (i fuc + &%) = 01D, (3.15)
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3 GRUNDLAGEN ZUR BESCHREIBUNG DER DISPERSION

Die Gleichung (3.15) enthalt im Vergleich zur Gleichurgyl8) fur die mikroskopische
Ebene im REV einen zusatzlichen dispersen Massenstrdar, sich aus den
Geschwindigkeitsvariationen innerhalb des REV ergibt. Gesamtstrom im REV besteht
demzufolge aus einem konvektivem, einem diffusen und eingpedien Anteil. Der disperse
Massestrom kann uber das Fick’sche Gesetz analog damafiffls linear proportional zum
gemittelten Konzentrationsgradienten beschrieben werden:

A =-D, ¢ (3.16)

Der Faktor D ist hierbei ein dem Diffusionskoeffizienten &hnlicher g@issionstensor im
REV, der korngerustbedingte Dispersionstensor. Somitterhalir im homogenen pordsen
Medium folgende Transportgleichung fur einen Inhaltsstoff

& frfuc) = (D, + D, )i (3.17)

Die Gleichungen (3.16) und (3.17) und die Defimtidieses Tensom ist jedoch nur unter
der Annahme eines homogenen Reprasentativen Elamelitmens gultig

3.3.4 Stochastische Modelle

Fur Untersuchungsbereiche, deren Lange sehr iflggrals die Ladnge L als obere Grenze
des REV sind, wurden stochastische Modellkonzeptatwiekelt, bei der die
Transportparameter als stochastische Variablen, rdumlische Zufallsvariablen betrachtet
werden [u.aGelhar and Axnesd983;Gelhar, 1983, 1986, 1993agan 1982, 1984, 1987,
1988; Neumann et al.1987; Welty et al. 2003;]. Es wird davon ausgegangen, dass die
raumlische Verteilung der Durchlassigkeiten prozesimmend ist, die Auswirkungen der
raumlichen Verteilung der Porositaten und lokalaspBrsivitdten sind demgegenuber gering
und vernachlassigbar. Im realen Aquifer findet maime einzige Realisation einer
unbekannten Verteilung der Durchlassigkeiten. Dw@clsastische Modellierung betrachtet
dabei das Ensemble aller Aquifereigenschaften emtsdlben statistischen Eigenschaften wie
diejenige des tatsachlichen Aquifers und berechietaus die mittleren Grol3en der
abhangigen ZustandsgrofRen und deren Varianzend&italich gibt es bisher zwei Anséatze,
die Stromungs- und Transportprozesse stochastisbktzachten:

1. die Methode nach Lagrange (Particle-Trackinghdde) und
2. die Methode nach Euler (Perturbationsmethode).

Diese beiden Methoden unterscheiden sich dabeeilinr@lativen Bewegung der Teilchen.
Wahrend bei der Methode nach Lagrange die Koorelinaines sich bewegenden Partikels
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3 GRUNDLAGEN ZUR BESCHREIBUNG DER DISPERSION

als zeitabhangige Funktion betrachtet werden, untersuaht bei dem Euler'schen Ansatz
den Zustand an bestimmten fixen Punkten, wenn die Pladtdse Punkte passieren.

Die Methode nach Lagrange

Grundlage dieser Methode sind nicht teilbare Partikelediezufalliges Konzentrationsfeld
reprasentiererijagan 1982, 1984, 1987,1997]:

Ac(x, ) :An—'\"a(x—xt) (3.18)

e

wobei M die Masse des Partikels ist, ¢ die Partikel Mésse des gelosten Stoffes pro
Volumen des Fluids, X= dX/dt die zuféllige Verschiebung des Partikels vomesa
Ursprung x ist unds die Dirac-Verteilung. Die Verschiebung: Xgenigt folgender
Differentialgleichung:

dX,

n =V(X,)+V, (3.19)

wobei Vy ein Brown’scher Prozess ist und die molare Diffusiongasgntiert. Der Prozess X

= [Vqdt entspricht einer Normalverteilung mit einem Erwarturggswon Null und einer
Varianz X3 = 2Djt, wobei O (ij = 1,2,3) der Tensor der Kkorngerustbedingten
Dispersionskoeffizienten ist.

Vollstandige analytische Losungen dazu wurden u.a. dagan [1984, 1987,1988] und

Neumanet al. [1987] vorgestellt. Nachteilig bei dieser Methaste dass sie nur flr einen
Bereich grof3er Pecletzahlen gilt und fiir Varianzen dgndomalen Permeabilitaten kleiner
als Eins.

Die Methode nach Euler

Die Methode nach Euler beruht auf einem stérungstheoretiséimsatz [u.aNaff, 1990;
Gelhar and Axnessl979, 1983Welty et al.,2003]. Dieser basiert auf der Grundannahme,
dass sich eine stochastische Variable aus einem kasstslittelwert (Erwartungswert) und
den Fluktuationen zusammensetzt. Die Variablen der Traigépichung eines homogenen
porosen Mediums (3.17) werden wie folgt gestort:

nk=Ink+Ink'  v=v+V c=c+cC (3.20)
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wobei der Erwartungswert der Fluktuationen gleich Null &ttzt man die Gleichungen
(3.20) in die differentiale Transportgleichung des homegemorosen Mediums ein (2.34)
ein, ergibt sich fur o= konstant undu = v/n, folgender Gleichung:

a(an; <), Ofuc+uc +uc+u'c)=00pO(c+c)) (3.21)

Den Erwartungswert aus der gesamten Transportgleichungtemlgenen Medium (3.21) ist
folgender:

%+i[ﬁaﬁ+ﬁc’+u’<‘:+u’c’): Opre) (3.22)

Mit u'c =0 und Tc' =0 erhalt man folgendes:
%+EEQUE):iEﬁDiE—jh) (3.23)

wobei j, = E{v'(x)c'(x,t} und D der korngeriistbedingte Dispersionstensor ist. Shiatrt

man Gleichung (3.22) von (3.21) und vernachlastegme hoherer Ordnung, so erhélt man
folgende Gleichung fur die Fluktuationen:

% +0rfue) = 0rfpe) + w(x 1) (3.24)

Wahrend die Gleichung (3.23) der deterministischieansportgleichung (2.34) entspricht,
stellt die Gleichung (3.24) eine Beziehung zwiscten Fluktuationen der Konzentrationen
und den Stromungsgeschwindigkeiter(x,t) = —-u' IC her. Die Lésung der Gleichung ist
somit der Mittelwert der Konzentrationen fir ein sSEmble an Aquiferrealisationen. Im
Vergleich zur Stofftransportgleichung in einem hg®oeen Medium tritt hier ein weiterer
Term N =E{u'(x)c'(x,t]}auf, der den zusatzlichen dispersen Massenflusd/(L% T)]

beschreibt, der sich aus den Inhomogenitaten imtteder makroskopischen Skala ergibt:

jn =-up;Oc (3.25)
wobei der A der makroskopische Dispersionstensor ist, derhddie Inhomogenitaten eines

Aquifers entsteht. Damit ergibt sich folgende makiapische Transportgleichung eines
Inhaltsstoffes im heterogenen porésen Medium:

%, 1fuc) = eflp, +ua, Jic) (3.26)
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Erkennbar wird, dass sich die Dispersionstensoren jeweails @em Produkt aus
Konzentrations- und Geschwindigkeitsabweichungen im ijg@a Betrachtungs-Mal3stab
beschreiben lassen.

3.4 Bestimmung der Dispersionskoeffizienten

3.4.1 Grundlegende Betrachtungen

Dimensionsanalyse

Die Dispersionskoeffizienten kdnnen aus experimentellemd u numerischen
Transportversuchen bestimmt werden. Vor der Durchfihrungh Joydraulischen
Modellversuchen untersucht man zunadchst die Abhangigke&terelner physikalischer
GroRRen mittels DimensionsanalysRirjnert 1983]. Die im Experiment zu ermittelnde GrofRe
wird dabei als Funktion aller moglichen voneinander unabig@ngParameter dargestellt. Fur
den Dispersionskoeffizienten;@rgeben sich somit folgende Abhangigkeiten:

Djj =f(dn,Ui,V12,012,D0,9) (3.27)

wobei dy [L] der mittlere Korndurchmessev; » [L?/T] die kinematischen Viskositaten und
o2 die Dichte des verdrangten (1) sowie des verdrangendedsH|2) sind. Nach dem
Buckingham’schen Pi-Theorem kann jede dimensionsmaf3ig demeoGleichung, die n
physikalische Parameter mit r Dimensionen enthalt, mereGleichung mit n - r

dimensionslose Grof3en reduziert werden. Die Transpantgieg enthalt r = 3 Dimensionen:
Masse, Lange und Zeit. So kbnnen die sieben physikahs@nol3en in (3.27) auf folgende
vier dimensionslose Parameter reduziert werden:

D; (u-d v Apﬁg[lk[ﬂ-lj
= i m;_l; 3.28
Do Do v, w[D (3.29)

wobei H [L] eine normierte Langeneinheit ist. Folgendmikzahlen werden dabei verwendet.

molekulare Pecletzahl Pe,, = lejdm (3.29)
0
: AplglkH
Rayleighzahl Ra=——F—— 3.30
yleig AT (3:30)

Die molekulare Pecletzahl beschreibt das Verhaltias dispersen oder advektiven zum
diffusen  Transport, d.h. bei kleiner Pecletzahl undntsprechend kleinen
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3 GRUNDLAGEN ZUR BESCHREIBUNG DER DISPERSION

Stromungsgeschwindigkeiten tberwiegen diffuse ProzesseriMobilitatszahMo =v, /v,

werden die Viskositatsunterschiede beider Fluidegeksellt, wobei man sich hier auf
kinematische Viskositat bezieht, weil diese von bd@&hte unabhangig und damit nicht schon
in einer anderen Kennzahl enthalten ist. FUr eilstémdiges Boussinesg-System, das eine
Konstanz der Viskositat annimmt, entfallt diese #®zahl jedoch. Die eigentliche
dichtebeschreibende Kennzahl ist die so genanntgdeighzahl Ra. Sie definiert das
Verhaltnis von Schwerkraft und Z&ahigkeit. In deteltatur zumdichteabhéangign Transport
werden verschiedene Modifikationen der Rayleigh&dnlgenanntMoser[1987] verwendet
eine modifizierteRayleighzahl, die im Zahler anstatt der Permedbildas Quadrat des
mittleren Korndurchmessers enthalt. Da die Perni&gbieine annahernd quadratische
Funktion des mittleren Korndurchmessers ist (Bi#i0§, sind beide dimensionslose Zahlen
Ausdruck desselben Sachverhaltes.

Ap g @2
Ra'=—F—~—m 3.31
iy L, ( )
Landman[2003] stellt eine zur Rayleighzahl analoge Sclinadtzahl N vor:
Aplglk
N= 3.32
T (3.32)

Beide Modifikationen verwenden anstelle des Dispeskoeffizienten eine Geschwindigkeit.
Ein anderer Ansatz voDostrom[1992] verwendet im Zahler eine Variablg,Hlie die Dicke
einer Stofffahne definiert, bzw. seine Eindringtief

Raﬂ] — HdesatAp/pO
n,D+

(3.33)

wobei Ksat die hydraulische Leitfahigkeit des gesattigten Mets ist. Eine weitere Methode
ist die Verwendung einer so genannten NichtahnétkkariableZ [Minkowycz 1984, Thielg
1985], die das Verhaltnis des Dichtekontrastenhmrizontalen Geschwindigkeit beschreibt
bzw. das Mal3 fiir das relative Gewicht von freieemwungener Konvektion:

_ Ra,
&= e, (3.34)

wobei die ortsabhangigen Terme Pecletzakiupd die Rayleighzahl Ravie folgt sind:

k [ (Ao [X u, X
=~ 7= Pe =
Ho Dy > Dy

Ra, (3.35)
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3 GRUNDLAGEN ZUR BESCHREIBUNG DER DISPERSION

Die Nichtahnlichkeitsvariablé enthalt damit alle relevanten dimensionslosen Pasnme
einer Variable.

Die zuvor beschriebenen dimensionslosen Parametkesioch nur fir homogene Medien
sinnvoll. Fir heterogene porose Medien kommt die AbhangigleritDispersion von der
lognormalen Verteilung der Permeabilitaten hinzu. Ststidehe Analysen von [u.&elhar,
1979;Gelhar and Axnes4983;Neuman et al.1987;Welty et al.1989, 2003] haben gezeigt,
dass die MakrodispersivitatjAproportional sowohl zur raumlichen Varianz als auch zur
Korrelation der Permeabilitatsverteilung ist. FlUr del, lEass ein poréses Medium isotrop
heterogen ist, wird deshalb fur die Untersuchung derveasalen als auch der longitudinalen
Makrodispersivitat folgender dimensionsloser Parameteyegzhlagen:

Ay (3.36)
H

wobei H die Heterogenitat des porésen Mediums ist:

H=0c?I (3.37)

X

Dabei ist ¢ ist die Varianz der lognormalen Permeabilitdtsvertgll und A« die
Korrelationslange dieser Verteilung in x-Richtung. Fir @ingpe Verteilungen kann ein
normierter Parameter verwendet werden, der die kontzemsabhéngige Dispersivitat auf
jene im Tracerfall bezieht:

_Di© (3.38)
D;(c=0)

denn die Einflisse von Heterogenitat und Dichte sind in diesalle - wie spater in dieser
Arbeit noch erlautert - im Gegensatz zu isotropen Mediemplex kombiniert.

Strémungsbereiche

In den experimentelle Untersuchungen vieler Wissensehdeéar, 1972, 1979Pfannkuch,
1963; Saffman, 1960] erkennt man eine deutliche, nahezu lineare Abhangiglezit
Dispersionskoeffizienten von der molekularen Pecletz&8ldar [1979] hat folgenden
funktionalen Zusammenhang zwischen dem experimentelltteft@n 0O /Dmo und der
molekularen Pecletzahl dargestelit (Bild 3.3).

Es ist erkennbar, dass im Bereich geringer molekularereablen ca. Pe < 0.5 die
Diffusion der vorherrschende Prozess der hydrodynamidaispersion ist, wobei diese sich
mit u - « einem geschwindigkeitsunabhdngigen Wert anndhert, dem rBiEpe
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3 GRUNDLAGEN ZUR BESCHREIBUNG DER DISPERSION

koeffizienten. In der so genannten Ubergangszone <0Pe < 5) liegen die Anteile an
Diffusion und Dispersion etwa in gleicher Grol3enordung trarBereich 5< Pe< 100 (und
unter Annahme der Gultigkeit des Darcy-Gesetzes: Re < éjwidgt die mechanische
Dispersion, die vertikale Vermischung durch die molelauaiffusion fuhrt jedoch zu einer
Verringerung der Ausbreitung des Inhaltsstoffes in Langsmgh und bremst damit ein
schnellen Ansteigen von D, ISt die molekulare Pecletzahl im Bereich von ca. 46@<
10°, dominiert die mechanische Dispersion und nur in dieserei€h ist die lineare
Beziehung zwischen der Stromungsgeschwindigkeit und dem rBispskoeffizienten tber
eine nur vom porésen Medium abhéngige Konstante zuldasigihernd kann sie jedoch
auch fir molekulare Pecletzahlen zwischen 5 und 100 verweratden. Ist Pex10°, wird
die Stromung zunehmend turbulent (Re > 1) und Ubersteigt diganGiltigkeit des Darcy-
Gesetzes. Da die realen Grundwasserstromungen weitangegesind, hat dieser Bereich
praktisch keine Bedeutung fur die Untersuchung der Ausbreitarnggavge im Untergrund.

Uber den gesamten Bereich moglicher Pecletzahlen sindtraiesversalen korngeriist-
bedingten Dispersionskoeffizienten im homogenen pordsenultestets gleich oder kleiner
gegenuber den longitudinalen:

0<Dr/D, <10 (3.39)

Die in dieser Arbeit untersuchten Strémungsvorgangeebew sich im Bereich der
Pecletzahlen von ca. 7 bis 56, d.h. einem Bereich mit Ubgender mechanischer
Dispersion, in dem die Diffusion allerdings noch nietitnachlassigt werden darf.
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3 GRUNDLAGEN ZUR BESCHREIBUNG DER DISPERSION
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Bild 3.3: Hydrodynamische Dispersivitat als Funktion der molekularen Pecletzahl [aus Bear, nach
Pfannkuch, 1963, Saffman, 1960].

3.4.2 Methoden zur Ermittlung der Dispersion

Theoretische Grundlagen

Die Dispersivitaten kdonnen experimentell aus der raumticiKonzentrationsverteilung
ermittelt werden, wobei es wesentlich weniger Erfagan mit der experimentellen
Bestimmung der transversalen gegentber der longitudin2lspersivitatgibt. Das liegt
einerseits am hodheren versuchstechnischen Aufwand undess®less an der gewonnenen
Erkenntnis, dass die beiden Parameter in ihren Wertgrogional zueinander sindBgar,
1972, 1979Rinnert, 1983]. Zwei grundsatzliche experimentelle Methoden zutifesing
von Ar kbnnen unterschieden werden:
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3 GRUNDLAGEN ZUR BESCHREIBUNG DER DISPERSION

1. punktférmige Einleitung in eine gleichformige Stromung
2. Zweischichtenstromung

Im ersten Fall wird zum Zeitpunkt (t = 0) am Ort (z =p0)sférmig eine Tracermenge M in
eine gleichformige eindimensionale Stromung eingeleitet imméanzentrationsverteilung an
einem bestimmten Zeitpunkt t ermittelt, um daraus sowgldls auch B zu bestimmen. Die
Losung lautet dann wie folgt:

2

x-u, )y j (3.40)

t)=
3. 4rrh 1/D D ’{ 4D 1 4D,

Die 2. Methode der Zweischichtenstromung wird aufgrund desreinfachten
Transportgleichung der 1. Methode weitaus haufiger vorgezdgindieser Methode wird
der Zulauf einer konstanten quasi-eindimensionalen Stromurg ) in zwei Bereiche
geteilt: in der oberen Halfte flie3t SuRwasser, in deeren Wasser mit einer konstanten
Tracerkonzentration ¢ =q¢cDie Grenzlinie zwischen beiden Bereichen ist durch 8 =
definiert. Mit zunehmender Flie3lange zerlauft die Trioat in horizontaler und vertikaler
Richtung. Fur t=> oo stellt sich eine stationdre Konzentrationsverteilung éei der die
longitutionale Dispersion vernachlassigt werden kann.TD@msportgleichung ergibt sich fur
diesen Fall damit wie folgt:

6c 6
LU 41
6X D ayz (3 )

Folgende Randbedingungen werden vorausgesetzt:

c0y)=c, far -B<y<0 (3.42a)
c0,y)=0 far O<y<+B (3.42b)
@ = U =+

dy 0 far y=+B (3.42¢)

Als Lésung der Gleichung (3.41) erhalt man dienmiche Konzentrationsverteilung einer
zweidimensionalen Schichtenstrémung im station&matzustand:

o{x.y) _ 1{1_ er{#ﬂ (3.43)
Co 2 2Dy x/u
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3 GRUNDLAGEN ZUR BESCHREIBUNG DER DISPERSION

Dabei ist c/g die auf die maximale Konzentration bezogene normikdezentration. Die
Verteilung der Konzentrationen entspricht damit einernhdverteilung. Prinzipiell gibt es 3
Verfahren, die Dispersivitat aus einer raumlichen Konagiohsverteilung zu bestimmen:

1. die graphische Auswertungsmethode,
2. die Methode der kleinsten Quadrate sowie
3. die Momenten-Methode.

Methoden zur Bestimmung der Dispersivitat

Graphischen Auswertungsmethode

Die von Bear [1979] vorgeschlagene Methode, bei der der Dispersionskieetfiaus der
Steigung der Durchbruchskurve an der Stelle x = 0,5 berechndenv&ann ist fir eine
prazisere Messung wie in diesen Messreihen zu ungenau wstemerworfen werden.

Eine andere, ebenfalls vddear[1972, 1979] vorgeschlagene Methode nutzt die Eigenschaft
der Gaul'schen Normalverteilung, wonach das Argument dderfienktion an den Punkten
h(c/@ = 0.1586) und h(cis= 0.8414) gerade den Wetto annimmt (Bild 3.4):

e h(c/c, = 0.1586)-h(c/c, = 0.8414)

5 (3.44)

Da die Lésungsfunktion (3.43) formal einer Normal- bzwee Gaul3verteilung entspricht,
kann die rAumliche Konzentrationsverteilung als Norméddeng mit einem Mittelwert x =
0 und einer Varianzo® =2D.t betrachtet werden. Damit kann aus der raumlichen

Konzentrationsverteilung die transversale Dispersiofedem Ort x von der Einstromstelle
wie folgt ermittelt werden:

2
D, = 0.55‘;—511 bzw. A, = 05— (3.45)

Die graphische Methode setzt voraus, dass es sith eine quasieindimensionale
Schichtenstromung in  einem zweidimensionalen Aquifenit oben genannten
Randbedingungen und Voraussetzungen handelt. $8sd ¥orraussetzungen gegeben - wie
auch in den experimentellen und numerischen Untatswgen dieser vorliegenden Arbeit -
ist dies jedoch die rechnerisch einfachste MetlisileBerechnung der Dispersivitat.
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3 GRUNDLAGEN ZUR BESCHREIBUNG DER DISPERSION

h [m]

0 0.1586 0.5 0.8414 1
c(x,y)q
Bild 3.4: Durchbruchskurve der Konzentration an der Stelle x von der Einstrdmkante bei

kontinuierlicher Tracerzugabe.

Methode der kleinsten Fehlerquadrate

Bei dieser klassischen Auswertungsmethode werden dipeiBisnskoeffizienten durch
Anpassung der analytischen LOosung an die gemessenen odeechreten
Konzentrationsverlaufe ermitteltJdbson 1987]. Dies geschieht durch eine Minimierung der
Summe S der quadratischen Abweichungen beider Kurven:

N
S= Z(cig —c?) mit S - Minimum (3.46)

i=1

wobei N die Anzahl der Messpunkte isf,die gemessene Konzentration an der Stelle i sowie

c’die analytische Losung der Konzentration an der Stelle=ir die Lésung der
Minimierungsaufgabe gibt es verschiedene Verfahrenbeigpielsweise das Gaul3-Newton-
Verfahren, das Verfahren von Marquardt, das Powel-Vezfaluder das iterative Quasi-
Newton-Verfahren. Problematisch dabei sind die Niclskeutigkeit der Lésung einerseits
und andererseits die Tatsache, dass das gefundene Mimichtnunbedingt das gewilnschte
globale Minimum ist bzw. die Losung sehr stark von \d&xhl der Startparameter abhangt.
Wie die vorgenannte graphische setzt die Methode der ldaifrghlerquadrate eine bekannte
analytische Losung der Transportgleichung voraus, die fedam Gleichung (3.43)
verschieden sein kann.
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3 GRUNDLAGEN ZUR BESCHREIBUNG DER DISPERSION

Analyse der raumlichen Momente

Das Momenten-Verfahren wurde bisher am haufigsten velgtennsbesondere fur die
Auswertung von Tracerversuchesdrabedian et al.1991; Freyberg, 1986; Adams and

Gelhar, 1992;Mackay et al. 1994;Ursino et al, 2001,Rajaram et al. 1991]. Dabei kdnnen
die Transportparameter aus der Analyse der zentralerlichem Momente ermittelt werden
[Aris, 1956]. Die allgemeine Gleichung fur diese Momente istfalgt [Freyberg,1986]:

Mk = n”.[:c(x,y,z)xiyjzkdxdydz (3.47)
Das 0. Moment entspricht der Masse M:

M o0 = I I .[: nc(x,y,z)dxdydz (3.48)
Das 1. Moment definiert die Schwerpunkkoordinateny zs) eines Inhaltsstoffes:

Xs =Mig0/Mgoo Ys = Mo10/Mogo Zs = Mgo1/M oo (3.49)

Mit dem 2. Moment Uber dem Massezentrum beschreibt marrddenlichen Kovarianz-
tensoro:

M 200 2 M 020 2 M 002 2
Oy = —Xs Oy = ~Ys O, = —Z (3.50)
M 000 M 000 M 000
M 110 M 101
Oy =0y = M o0 ~XsYs Oy, =0y, = MOOO ~ XsZs
M 011
Oy, =0, = M ~YsZs
000

Aus den 2. zentralen rdumlichen Momenten (3.5@elassich die Dispersions-Koeffizienten
und Dispersivitaten analog Ub&r; = 050%u/x bzw. A= 0502/ x berechnen. Mit dieser

Methode lassen sich im Gegensatz zur graphischehode und der Methode der kleinsten
Quadrate auch Dispersivitaten fur komplizierteransportprozesse ermitteln, bei denen die
Losung nicht bekannt ist. Sie ist somit die allggmerwendbare Losungsmethode. Wahrend
die beiden erst beschriebenen Methoden auf eindmvensionales Medium beschrénkt sind,
kbnnen mit der Momenten-Methode auch dreidimensgon&ansportmodelle berechnet

werden.
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4 Konzepte zur Beschreibung der
Makrodispersion

Wahrend im Abschnitt 3.3 die klassischen Modelle beschmielverden, werden im
Folgenden Konzepte vorgestellt, die die Dispersion ausfdich im makroskopischen Raum
beschreiben. Es existieren verschiedene Theorien, umnddmoskaligen Transport der
geldsten Stoffe in einem heterogenen porésen Mediumsthisben, wobei die Forschung
auf diesem Gebiet zum heutigen Zeitpunkt noch nicht abfgessen ist. Zu den wichtigsten
zahlen folgende: die stochastische Analyse oder Storuegs#Pationsmethode (nach Euler
[Gelhar and Axnessl983] als auch nach Lagrange [ulmgan, 1982, 1984, 1987, 1989,
1990; Fiori and Dagan, 2000; Neumanand Zhang 1990,Zhang and Neumari990]), die
Monte-Carlo-Methode §mith and Schwartz 1980], die Upscaling-Methode ( u. a.
Volumenmittelung, Homogenisierungs-Methode), die frakkédghode Cushman and Ginn,
1993], die nichtlokale Transporttheorie nach EuBerjg et al. 1993], die Kumulanten-
Expansions-Method¢Sposito and Barry1987; Kabala and Sposito1991; Wood, 1998;
Wood and Kavvas 1999], die Euler-Langrange-TheorieNduman 1993], die
Renormierungsgruppen-Theorie [Jaeckel and Vereecken, $88Warze et al2001] sowie
die Momenten-Methode Edwards et al 1993]. Daneben gibt es empirische Methoden, die
Losungen fur bestimmte Randbedingungen und Modellvereinfachungabieten
(Mehrschichten-, FlieRweg-Ansatz).

Die Zielstellung all dieser Methoden ist die gleiche:

1. Es werden makroskalische Transportgleichungen entwickidt, die Statistik des
Konzentrationsfeldes beschreiben (Mittelwert, Varjdviamente etc.).

2. Die zugrunde liegende mikroskalischen Struktur und die physikedn Eigenschaften der
Prozesse werden mit assoziierenden effektiven Parametdsunden.



4 KONZEPTE ZUR BESCHREIBUNG DER MAKRODISPERSION

Die aus der Sicht des Autors wichtigsten Methoden werdefolgenden beschrieben.

4.1 Stochastische Methoden

Die stochastische Loésung der Transportgleichung ist kilassische Modellkonzept zur
Beschreibung der Dispersion in heterogenen porosen MfE@eathar et al, 1979;Neuman et
al., 1987;Matheron and de Marsilyl980;Gelhar and Axnesd983;Gelhar, 1986;Dagan
1982, 1984, 1988]. Hierbei erfolgt die Ermittlung der Makrodisperaidgrder Grundlage der
Storungs- oder Perturbationsmethode, die in Abschnitt 3.3ditbesinflhrend fir die
klassischen Modelle der Dispersion beschrieben wurde.

4.1.1 Grundbegriffe der Stochastik

Ein stochastischer Prozess ist die Menge der Funktidgndie von einem nicht- zufalligen
und einem zufallsvariablen Parameter abhéngen. Die Gesiaimller moglichen Ereignisse
ergibt diesen stochastischen Prozess. Jede Zufallgfankét durch eine multivariante
Wahrscheinlichkeitsverteilung definiert. Wird aus alerten Z (x) einer Realisation der
Mittelwert und die Varianz sowie hohere Momente berethnennt man es univariante
Statistik.

Aus einer einzigen Realisation dieses Prozesses undadaus ermittelten Momenten lassen
sich unter der Vorraussetzungen ergodischer Prozessesb&ustagen tber den gesamten
Prozess machen. Ergodizitat bedeutet, dass bei alldongtean Prozessen die aus einer
Realisation gewonnenen Momente mit grol3er werdender @@er Raum gegen die
Ensemblemomente konvergieren. Die Ensemblemittewsrté dann durch die zeitlichen
bzw. raumlichen Mittelwerte austauschbar. Dadurch elgydit die Notwendigkeit, dass die
Langen, uUber die Korrelationen zwischen den Werterebest (Korrelationslangex), sehr
viel kleiner sein miussen als die Skala des betrachtetedeld: \i << L. Die zweite
Bedingung flur die stochastische Betrachtung ist ditiob&itat. Ein Prozess ist statistisch
stationar, wenn der Erwartungswert der ortsabhdngigenaban ist im gesamten
Untersuchungsgebiet gleich ist und die rAumliche Kovanam die Varianz der Differenzen
zwischen zwei Zufallsvariablen nicht vom Ort, sondeur vom Abstand zwischen den
Datenpunkten abhéngt. Fur stochastische Analysen ist dieorfardttit 2. Ordnung
ausreichend, d.h. nur die erste beiden Momente (Mittelvwmd Varianz) mussen
ortsunabhéngig sein, hohere Momente kénnen durchaus eari@e Stationaritat ist fur jede
Realisation dieses Projektes gegeben, denn die VarianmdnErwartungswerte einer
jeweiligen lognormalen Permeabilitatsverteilung andsioh raumlich praktisch nicht,
sichtbar in den asymptotischen Varianzen der Histograrandid Sandpackungen 1 bis 3.
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4 KONZEPTE ZUR BESCHREIBUNG DER MAKRODISPERSION

In der Grundwasserstromung ist die raumliche Variabifigi hydraulischen Durchlassigkeit
prozessbestimmend, demgegentber kann der Einfluss von Btsstditvankungen und der
Variationen der lokalen Dispersivitdten vernachlassigtden Gelhar and Axne$sl983;
Kinzelbach 1992]. Eine grol3e Zahl experimenteller Studien belegerss ddie
Durchlassigkeiten lognormal verteilt sind [u.&reeze, 1975; Sudicky, 1986]. Eine
Normalverteilung F(Z) eines Prozesses Z sowie seinbtBfunktion f(Z) lassen sich durch 2
Parameter, den Mittelwegtund die Standardabweichuagvie folgt beschreiben:

(z-uy z _(z-uf

f2)=—2L _e bzw. F(Z)=—L_ [e 2’ (4.1)
O~ 21T O~ 27T

00

Mit Y = InZ ergibt sich folgende Gleichung:

_(Inz-py z _(nz-pf

fz)=—2L1 ¢ 27 bzw. F(Z)=—1 je_ 20° (4.2)

20~ 2T 202

Bild 4.1a zeigt die Dichte- und Verteilungsfunkt@nder Normalverteilung im Vergleich zur
Lognormalverteilung (Bild 4.1b). Die Verwendung dergnormalverteilung hat die Vorteile,
dass einerseits keine negativen Werte moglich simdl die Werte symmetrisch sind und
andererseits wird die Varianz damit dimensionslos.

In der stochastischen Theorie interessiert neben \teilung der Durchlassigkeiten
aulBerdem die raumliche Korrelation der Durchlassigk. Dazu wird eine
Kovarianzfunktion Cgj;) aufgestellt:

C(Qij): E{(Zi - E{Zi}) [sz - E{Zj})} mit i,j = 1,2...n (4.3)
Gij Separations- oder Abstandsvektor zwischen zwei fearikund j

Ein weiterer wichtiger Zusammenhang, der die racimliVerteilung der Durchlassigkeiten
beschreibt, ist das Variogramm:

y(r,ij):%E{(zi Dzj)z} mit ij = 1,2... n (4.4)
Kovarianzfunktionen und Variogramme kobnnen aus Masn gewonnen werden und

genugen meistens einfachen mathematischen Form&in. haufigsten findet man
exponentielle Kovarianzfunktionen, die fir den iepen Fall wie folgt lautet:

N o

C)=0e * und fiir den anisotropen: (4.5)
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clo)= 26V Ex AP oley 1, Fo(ca 2, f (4.6)

wobei &y, §, und ¢, die Abstandsvektoren in die Richtungenyxund z sind undy die so
genannterKorrelationslangen\ dieser Richtungen. Die Korrelationslangebeschreibt das
Mal3 der Wiederholbarkeit einer raumlichen Zufallsgrifd3den entsprechenden Richtungen
Xi. Andere mdgliche Kovarianzfunktionen sind in Abschrittl.2. erwéahnt. Detaillierte
Angaben daruber findet managan[1989].

a) b)
1 1
—F(2)
0g —F@ 0.8-
——1(2) ——12)
< 0.6- <06-
I LL
Noa- No.4-
0.2 - 0.2
0 > 0 I 2 4 \ \ \ {
-2 -1 0 1 2 3 4 -2 -1 0 1 2 3 4
Z Z

Bild 4.1: Dichtefunktion f(Z) und Wahrscheinlichkeitsfunktion F(Z) a) der Normalverteilung NV und b)
der Lognormalverteilung LNV.

4.1.2 Perturbations- oder Stérungsmethode

Mit der stochastischen Methodik kann der Einfluss der tdgemnitat und - im gekoppelten
System - der Dichtevariabilitat auf die Transportprozegsioster Inhaltsstoffe quantifiziert
werden. Gelhar et al. [1979], Gelhar and Axnesgq1983] l6sen die stochastischen
Differentialgleichungen der Stromungs- und Transportprezessden Mitteln der Spektral-
bzw. Perturbationstheorie nach Euler (Abschnitt 3.3.4udyéringe Konzentration und damit
dichteunabhangig. Die vaVeltyet al.[1989], WeltyandGelhar[1991], Gelhar[1993] und
Welty et al.[2003] entwickelte allgemeine L6sung fur den von der Dichtediadpigen
Stofftransport soll im folgenden Abschnitt vorgestellt dear. Im gekoppelten System der
Stromung und des Transportes tber die Zustandsgleichumgenlehaltsstoffes werden die
lognormale Permeabilitatverteilung des porésen Mediums ihre abhangigen Variablen
Konzentration, Druck und Geschwindigkeit als Zufallsfeloetrachtet.
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Prozess- und Zustandsgleichungen

Die Stromung wird durch die allgemeine Darcy-Gleichurgcheeben:

—_k(Op _
Vi = ,U[axi mj (47)

wobei v die Darcy-Geschwindigkeit in die Richtung ist. Unter Annahme nur kleiner
Dichteunterschiede wird die Massenerhaltung eih@si$wie folgt approximiert:

ov,/ox; =0 (4.8)

Dabei tritt die Dichtevariabilitdt nur im Auftrietesm der Darcy-Gleichung auf (Boussinesg-
Appromimation). Setzt man Gleichung (4.7) in (4ef), erhalt man die Gleichung fur die
Stromung:

8fi2-a)-s

Die in (4.9) enthaltenen Variablen Dichte und Visikét sind von der Konzentration abhangig
und werden durch logarithmierten Zustandsgleichariggschriebenyelty et al, 1991]:

Inp=Inp, +alc—c,) (4.10)

In% = |n[ﬂi0j— Bc-c,) (4.11)

wobei ¢ die Konzentrationp, die Dichte undi, die dynamische Viskositat des Tracerfluids
sind, sowiea = d(In p) /dc und B = In(Y/ ) /dc. Die lokale Gleichung fiir den Transport eines
hydrodynamisch aktiven, konservativen gelostenliasiffes ist folgende:

9, 9 (y¢c)=29 |np 9C
Ne 5t +6xi (v,c) o (neDIJ ax,} (4.12)

Die Transportgleichung (4.12) ist Uber die Zustgtelshungen (4.10) und (4.11) mit der
approximierten Darcy-Gleichung (4.9) gekoppelt.
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Stochastische Zufallsfelder

Grundlage der Perturbationsmethode ist die Annahme der logter Permeabilitaten als ein
statistisch homogenes dreidimensionales Zufallsfeld sitem Mittelwert und der
Fluktuation:

Ink(x)=f(x) = f(x)+f'(x) (4.13)

Dabei istx = (X1, X2, X3) der Vektor der rAumlichen Koordinaten. Ein statistibomogener
Prozess wird durch eine Kovarianzfuntiorgagtharakterisiert:

C(©) = E{f'(x + &) (x)} (4.14)

Die Kovarianzfunktion kann durch verschiedene Zusamhange beschrieben werden,
beispielsweise durch eine expotentielle, die mpift expotentielle oder die sphérische
Funktion. Ein in natdrlichen Systemen oft vorgefendr und damit gebréauchlicher
Zusammenhang ist der exponentielle. In vielen Faklwchen wurde eine gute
Ubereinstimmung mit den beobachteten Daten gefufiadicky 1986;Hess et al.1992;
Rehfeldt et al1992]:

/2
Ot)= ohdAsexs -~ (212 + 318+ 31 ) | (4.15)

Dabei ist o7 die Varianz der lognormalverteilten Permeabilitat A die Korrelation. Das
Spektrum fur diese Kovarianzfunktion (4.15) wirceviolgt definiert:

0}2/]1/]2/]3
720+ Ak + A2+ Ak2f

Si(k)= (4.16)

wobeik = (ki, ko; ks) der Vektor der Wellenzahl ist. Da die Permeditilden Stromungs- und
Transportprozess bestimmt, werden auch die abhémgigriablen Druck, Geschwindigkeit
und Konzentration als dreidimensionale stochastigtifallsfelder betrachtet, die aus jeweils
einem Mittelwert und den Fluktuationen bestehenbdyeden Stdrungsfunktionen fir die
Geschwindigkeit sowie die Konzentration bei Diclmaibhangigkeit werden im gekoppelten
System aul3erdem die bei hdherer Dichte konzentsatithdngigen Parameter Druck p und
die logarithmierten Werte der Dichteund der inversen dynamischen Viskosit@estort:

v(x) = v(x) +v'(x) (4.17a)
co(x) =¢(x) +c'(x) (4.17D)
p(x) =P(x) +p'(x) (4.17c)
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In p(x) =r(x) =T(x) +r'(X) (4.17d)

In %(x) = m(x) = M(x) + m'(x) (4.17e)

Ist ein Zufallsprozess stationdr, kdénnen die géstoNariablen durch Fourier-Stieltjes-
Integrale der Winkelfrequeriz ersetzt werden kaniNiff, 1984]:

=[] Tei(m)dzf (k) (4.18a)
vi =[] Tei(kﬁ‘)dzvi (k) (4.18b)
p =[] Te‘(m)dzp(k) (4.18c)
¢ =] Tei(m)dzc(k) (4.18d)

Ein stochastischer Prozess unterliegt in den obenamnten Integralen (4.18) zwei
Bedingungen. Die erste besagt, dass der Erwartangskes stochastischen Prozessdg Z(

0 ist, und die zweite, dass zwei Differenziale reu zwei verschiedenen Frequenzen
unkorreliert sind. Unter der Vorraussetzung eirmnbgenen Winkelfrequenz k k; = k gilt
wie folgt:

Eldz(k )Jdz"(k )} = dov(k ) = S(k Jdk (4.19)

wobei ®(k) das integriertes Spektrum,k$(die spektrale Dichtefunktion bzw. das Spektrum
ist sowie dZ(k) der konjugiert-komplexe Teil des stochastiscReszesses.

Spektrale Losung fiir die Darcy-Gleichung

Ersetzt man Variablen der Darcy-Gleichung (4.7)ctuhre Zufallsfelder (4.13) und (4.17)
erhalt man die stochastische Gleichung fur die p&eschwindigkeit:

vy i = kg (el + m')){aixi (p+p)-lo exelr)a ]} (4.20)

L

wobei k, =exp(), M, =exp(m)und p, =exp()die Erwartungswerte der Zustandgrof3en
sind. Entwickelt man die exponentialen Terme ddtlenen Zustandsgrof3en, bertcksichtigt
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nur Terme bis zur 2. Ordnung erhalt man aus dem Erwartengser Gleichung (4.20) die
mittlere Gleichung fur die Darcy-Geschwindigkeit:

12 g2 a2 — '
—pLg{l+f—+ +r7+ 'r'+f’m'j+(f'+m')g—p} (4.21)

Subtrahiert man diese mittlere Gleichung (4.21) ¥4120), vernachlassigt Terme hdoherer
Ordnung und ersetzt die gestdrten Zustandvariabter —4c’ und r' = —ac’ ergibt das die

Stoérungsgleichung erster Ordnung fir die Darcy-Gesudigkeit:

=k b - ) P oo 1+ v ) @.22)
Die Darcy-Gleichung wird demzufolge im gekoppelBozess neben den Perturbationen des
lognormalen Permeabilitatsfeldes und des Druckdge-m Tracerfall auftreten - auch von
den Storungen der Konzentration beeinflusst. Inogea Weise wie die Darcy-Gleichung
wird die Stromungsgleichung (4.9) gestort. Substituman die gestorten Variablen aus
(4.22) und der Storungsgleichung der Stromung dinrehFourier-Stieltjes-Reprasentationen,
setzt beide resultierende Gleichungen ineinandegr erhalt man folgende Losung fur das
Fourier-Stieltjes-Integral der Stromungsgeschwikelig

dz, =L,dz; +Mdz, (4.23)

wobei Lj und Mj wie folgt ergibt:

k. k op
1 ifm P
L=k, —|Jd,— + und 4.24
j L,UL( jm kz—iknﬁan[aXn pLgmj ( )
k. k oD
1 itm P
M, =-k, —<|9d,, — - +(a- 4.25
‘ Lm{ " k2—ikn,[>’an[ Fax, * ﬁ)pLg’“j (4:25)
LY [a(a- B)lo 9nG
k? ik, BG,

wobei J,, die Kronecker-Konstantedf, =1 fur i=n; 9J,, =0 fur i#n) ist. Es ist

erkennbar, dass dZim dichteabhangign Fall sowohl von den Stérungen des lognormalen
Permeabilitatsfeldes @dals auch der Konzentrationenddbhéangig ist. Indichteabhangign
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Fall, wenn eine DichtevergréRerung durch hohe Konzentetiomicht mehr zu
vernachlassigen ist, muss hierbei die spektrale Losung wiémihgsgleichung mit der
spektralen Losung der Transportgleichung gekoppelt werden.

Spektrale Losung fiir die Transportgleichung

Zuerst werden wiederum die Variablen der Stofftransportgleigh durch statistisch
homogene statistische Zufallsprozesse aus Mittelwedt Fluktuationen (4.17) substituiert
und daraus der Erwartungswert der resultierenden Transpdmtgigiermittelt:

0, 0 [~ . 95)— 9%¢c

Durch Subtraktion der mittleren Lésung (4.25) var desamten Transportgleichung erhalt
man die Transportgleichung der Fluktuationen:

ne%—(; +667i(dvi +tvj)=n.D; ;’T‘;J (4.27)
Gelhar and Axnesd4983], Welty et al[1991] ersetzten das bestehende durch ein beweglic
Koordinatennetz mit & =x,-vt /n é,=x, und ¢& =X;—-Vvt/né;=x5. Durch
Substitution der gestorten Variablen aus dieseic@leg (4.16) durch ihre entsprechenden
Fourier-Stieltjes-Reprasentationen (4.18) sowies&liren des Dispersionskoeffizientep H
ayVvi/ng +9; mit entsteht damit folgende resultierende Foubeeitjes-Amplitude der

Konzentration dZ als eine Funktion der Fourier-Stieltjies-Amplitudeder
Stromungsgeschwindigkeit ¢Z

G

G.
Q(dzC)L +[ikl+aka +aT(k§ +k§)q}dzc =—rdz, :T’dzvj (4.28)

dt n

Wobei G; =-0c/0x; der Vektor des mittleren Konzentrationsgradierter ist. Welty et
al. [1991] setzten (4.22) in (4.27) ein und entwiokelfolgende asymptotische Losung:

4z :Mdz (4.29)
C neB f *
mit L; nach (4.23) und B:
G.M.
B= ik1+aka+aT(k§+k§)]ni— - (4.30)

e e
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Setzt man (4.29) in (4.22) ein, erhadlt man folgende resaiftde Gleichung fir Fourier-
Stieltjes-Amplitude der Stromungsgeschwindigkeit als Honktder Fourier-Stieltjes-
Amplitude der lognormalverteilten Permeabilitaten:

az, =| 1, +Cntnl=e™)

i ! n.B

M, |dZ, (4.31)

wobei die Faktoren;L.M; und B den Einfluss beschreibt. Gleichung (4.31gtzéamit, dass
die spektralen Loésungen fur die Strémungs- und Jpartgleichung nicht unabhangig
voneinander entwickelt werden kdnnen.

Entwicklung der Makrodispersivitat

Der Term c_\/I aus der mittleren Transportgleichung (4.26) regméiert den

makroskopischen dispersen Massenfluss und istiddfals das Integral des Kreuzspektrums
zwischen Stromung und Konzentration tber den Bermdgr WellenzahMvelty et al. 1991]:

V' = [ [[S, (k)dk =vA;G, miti, j=1, 2, 3 (4.32)

wobei A; der Tensor der Makrodispersion [L]. Das Kreuzspekt S.i(k) wird nach der
spektralen Reprasentationstheorie als ErwartungsiesrProduktes aus der Fourier- Stieltjes-
Amplitude der Konzentration und dem konjugiert-kdexen Teil der Fourier- Stieltjes-
Amplitude der Stromungsgeschwindigkeit ermittelt:

EldZ, (k)dz,, ()} = Sy, (k )k (4.33)

Wird nun dz (4.29) mit dem konjugierten komplexen Teilq62von (4.31) multipliziert,
ergibt sich damit folgendes Integral fur déinhteabhangign Makrodispersionstensor:

+o | [1_ Bt O Of _ -Bt |
A, :j”—LJ(;n; )L?+Mi(Ganm)B£1 ) Sy (Kk)dk (4.34)

Fiur a = B = 0 reduziert sich fauf die Losung im Tracerfalldelhar and Axnessl983:
Gleichung 29]. Integriert man die Gleichung (4.38)halt man die Eigenwerte der
Makrodispersivitaten. Die resultierenden j Asind Funktionen aus Fluid- und
Aquifereigenschaften und einem so genannten Fkitssfa, der aus der Darcy- Gleichung
hergeleitet werden kanWelty et al.[2003] stellten folgende LOsung fir die transviersa
dichteabh&ngig Makrodispersivitat & im anisotropen Medium vor:
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Die dabei auftretenden Parameter errechnen siclfolgie

B (,,,j [:f s

48

A= ofde 28+1 |
Pl 2 o2e+p

Gy G
n Va3

—+
792 (Glrlﬁ + GSFS)
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=B q
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ne 1) ( op
—kL(ﬂjL[aXi +pLgij
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_ 1
9=1-1
52

a=d(ln p)/dc = 07
B=d(In(1/ x))/dc =20

= 9%(2n - 2k)!

(- z—G oM3)" (2n-1)!

(- 2%G4I3)" (2n+1)

—l:exp( -2XG Fl)z

n=0
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(4.36)
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(4.38)
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Fur das in dieser Arbeit zu untersuchende Transportmethet Schichtenstromung gibt es
nur den Konzentrationsgradienten in deg-Richtung, d.h. G, =G, =0. Da die
Hauptstromungsrichtung mit der Richtung einer Kiatien bzw. der Bettung zusammenfallt,
ist der Neigungswinkeg = 0. und es ergibt sich aus (4.445 ¢.

Werden Terme hoOherer Ordnung vernachlassigt, enm@lh mit den zuvor genannten
Vereinfachungen aus (4.35) folgende Funktion 1. nOng fir die dichteabhéngig
transversale MakrodispersivitagAm anisotropen heterogenen porésen Medium:

% fz/]laz
Vi

§(2¢+1) I (e
2(¢ +1)? % 2lt-£2) 26 +1) (4.49)

Ag, = {1-axG;} mit (4.48)

a, =

wobei a,a = f(As/A1) zwei Faktoren sind, die den Einfluss der Anispko beschreiben. Die
Gleichung (4.48) ist die in dieser Arbeit experitaiund numerisch zu prifende analytische
LAsung fur die transversale anisotrope Makrodigpidis

Dabei ist ersichtlich, dass ddichteabhdngig Makrodispersionstensor als eine Summe aus
zwei Integralen beschrieben werden kaWelty et al. 2003]:

Ay ={11+{1,} (4.50)

Wahrend das erste Integralfden Anteil darstellt, der die Dichte unbericksightdsst und
nur die Heterogenitdt bzw. die Eigenschaften de$igem Mediums betrachtet, hangt das
zweite Integral {}} sowohl von der Anisotropie des porésen Mediums alch von den
Fluideigenschaften ab. Die Matrix ddihteabhangign Makrodispersionstensors ist somit
unsymmetrisch.

Der so genannte Flussfaktgdefiniert den inversen Anteil der Darcy-Geschwitkeigy in die
Richtung xan der resultierenden Darcy-Geschwindigkeit:

Vi =VIKy, (4.51)

wobei K; die effektive hydraulische Leitfahigkeit ist. Dientwicklung des Flussfaktorg
geschieht analog der oben beschriebenen spekiatencklung vonc'_q; durch Stérung der
Darcy-Gleichung. Die Losung ist nagtelty et al[1989] fury; wie folgt:
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2 2 2
- O 207 | by _ - _5GiA
yl—{1+ 5 + 0 g {4 bl} mit b o (4.52)

Somit isty; eine von sich selbst abhangige Grof3e und mustiitegelost werden. Fur den
zweidimensionalen Fall wie in der hier vorliegendeall ist die effektive hydraulische
Leitfahigkeit K; identisch mit ihrem geometrischen Mittet KGelhar, 1993]:

Kij =Kgg; miti, j=1,2 (4.53)
Daraus ergibt sich mitv=K,J, fur den Flussfaktory; =1 [Gelhar 1993]. Den

Koeffizientenl'; erhalt man durch Einsetzen von Gleichung (4.8%i37):

_ 2(9p/ax; - 065p,9;)

T aplax — g,

N (4.54)

Fur den Fall vernachlassigbarer Konzentrationssoleede des transportierten Inhaltsstoffes
erhalt man aus (4.48) mitsG= 0, a=d(np)/dc=0 sowie B =d(In(1/ x))/dc =0die
Gleichung fur die dichteunhéngige transversale MdispersiorjGelhar, 1993]:

_ oA £(28+1)
va 26+1)

(4.55)

33

Dichteabhangige isotrope Makrodispersion. Welty and Ge[ti882] stellten mittels oben
beschriebener Perturbationsmethode folgende Lo&undie dichteabhangig longitudinale
Dispersivitat im isotropen Medium vor:

_ofAe
All - 2

12

: _ o 1. 0P kLg:l
exp(-2a mit a, = X —+——— 4.56
pC-2,) 1 =BGy {Vl o, v ( )
Dichteunabhangige isotrope Makrodispersiofir den vereinfachten Fall des isotropen
heterogenen dreidimensionalen Mediums lasst siehdatihteunabhéngige Makrodispersion
Aj nachGelhar and Axnesid983] aus den stochastischen Eigenschaften deaus, seiner
korngeristbedingten Dispersivitdten und dem Flkssféoerechnen:

2
A=A (4.57)
y
2
A,=A,.=-2% (a0, +4a (4.58)
22 33 151/2( L T)
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Da die horizontale Langenskala eines Aquifers mindegmesGrolenordnung héher als die
vertikale ist, werden Grundwasserstromungsprozesse o#waidimensional angenommen,
was aullerdem zu einer enormen Verringerung des experiteentghd numerischen

Aufwandes filhrt Gelhar, 1993]. KovarianzfunktiorC(§) und Spektruns, k) sind fur die

zweidimensionale Betrachtung wie folgt:

(€)= P A, A, exp[— 2122+ //13)”2} (4.59)
of A/

k)= —4—1222—, 4.60

Si(k) L+ Ak + Ak ) (4.60)

Aus der Annahmey = 1 im zweidimensionalen Fall werden die Makrodisjvitaten daraus
wie folgt

A, =0’ (4.61)

2
A,, = %(aL +30a;) (4.62)

Im isotropen pordsen Medium sind die transversilakrodispersivitdten somit nicht wie im
anisotropen Medium von der Korrelation der Permgatsverteilung abhangig, sondern von
der korngerustbedingten Dispersivitat.

Nach Neuman et al.[1987] besteht der Makrodispersionstensor ausr e€imiealen ()
Komponente und einer Komponente auf der Feldskai (

D=D, +D, (4.63)

Es wird eine dimensionslose GrofRe eingeflhrt, deterogene Pecletzahl, die das
GrolRenverhaltnis von Heterogenitat zur kdrngeridgstiggen Dispersivitat beriicksichtigt:

(4.64)

uA  uyA
Pg =171 _
S D,

_aLuI

Neumaret al.[1987] weist darauf hin, dassdie Porengeschwindigkeit ist und deshalb nicht
identisch mit der mittleren Geschwindigkeit im Stingsmodell y Bei ergodischen
Verhéltnissen (groRe Zeiten oder Lauflangen) kams ¢edoch angenommen werden. Der
von Neuman et al. [1987] analytisch ermittelte  Makrodispersitensor ist fur ein
exponentiale Spektrum identisch mit dem v@alhar and Axness [1983]Gelhar [1993]
ermittelten. Der Flussfaktorwird als Gberfliissig erachtet und vernachlassigt:1. Ist das
Spektrum nicht exponential, differieren ihre Losengllerdings. Wéahrend hier naGelhar
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and Axnes$1983] in jedem Falle - d.h. auch wenn die Stromungsrichtait der Richtung
der Bettung zusammenfallt - alle Eigenwerte des Makrodigpetgnsors von Null
verschieden sind, ist nacNeuman el al.[1987] nur die Langsdispersion konvektiv
kontrolliert, alle anderen Eigenwerte tendieren ri@igender inverser heterogener Pecletzahl
(4.52) zu Null. Eine Dichteabhangigkeit wurde jedoch nichiitdesichtigt.

Dagan[1982, 1984, 1988] undagan and Fiori[1997] nutzten die Perturbations-Methode
nach Langrange (Abschnitt 3.3.4.2), um den dichteunabhan@igpersionstensor fur ein
isotropes Pagan 1982, 1984] und ein anisotropes poréses Mediagan 1988] zu
entwickeln. AnalogNeuman[1987] werden inDagan [1988] der Flussfaktoy = 1, die
transversalen DispersiviatenzAund Ags fir grof3e Zeiten t und Flie3langen zu Null und die
longitudinalen Dispersivitat erreicht einen konstantgmgsgotischen Wert.

4.2 Monte-Carlo-Methode

Bei diesem methodisch einfachen, haufig verwendetenfaM&n werden numerische
Transportsimulationen an einer groBen Anzahl von zufalliggedoch statistisch
gleichwertigen Aquiferrealisationen durchgefuhrt, um dardeils Erwartungswert und die
Varianz der Konzentrationsausbreitung zu ermitt&@mith and Schwartz1980;Zang and
Seq 2004, Tompson et al.1989,Tompson and Gelhad990,Naffet al.,1998]. Es verbindet
damit stochastische Methoden mit der Zufalligkeit demd®an-Walk-Methoden, indem es die
stochastischen Prozesse der Storungstheorie mittdddliger numerischer Realisationen
nachvollizieht. Die Monte-Carlo-Methode basiert aumd&esetz der gro3en Zahlen, das
folgendes besagt:

Liegen n unabhangige Zufallsvariablen mit derselben Verteilunggion und endlichem
Erwartungsweriu vor, dann strebt das arithmetische MitxgImit wachsendem gegeny;
und zwar fast sicher, d.h. mit Wahrscheinlichkeit EINS.

Die Anzahl der Realisationen n ist dabei unbekannt und erst daeicht, wenn der
Mittelwert der Dispersivitdt asymptotisch einen konkretenrtVéereicht bzw. die Varianz
seiner Abweichungen Null wird. Je nach vorgegebenen stostiaen Eigenschaften kann
diese jedoch sehr hoch werd&ellin [1992] erwdhnt ca. 1500 notwendige Realisationen flr
eine 3D-dichteunabhangige Modellierung, Vorteil dieseithdde ist, dass sie einfach zu
handhaben und dass die bei der Storungstheorie unphydikaksmahme der minimalen
Fluktuationen nicht erforderlich ist.
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4.3 Fraktale Analyse

Dieser Ansatz ist eine Methode der Beschreibung der Magredion, die erst in den letzten
Jahren entwickelt wurde Wheatcraft and Tyler 1988; Ababou and Gelhar 1990;
Kemblowski and Wen, 1998emblowski and Chand993;Schwartz et a).1996;Zhang and
Wheatcraft 1996]. Im Gegensatz zur stochastischen Theorie, dieemaf raumlichen
korrelierten Verteilung der Inhomogenitdten basiert, hsr die Heterogenitatsstruktur
ungeordnet, fraktal heterogen und sich selbstéhnlich. Klaahg and Wheatcrafi996] sind
die Makrodispersivitaten nicht nur abhéngig von der maxamalangenskala ko, sondern
auch von der fraktalen Dimension D. Die longitudionalepBisivitat lasst dich damit fir den
1-dimensionalen Fall im isotropen porésen Medium wigtfoerechnen:

L 2m)?
Ay = %ag % (4.65)

Wahrend die longitudionale Dispersivitdt in einer einginsionalen isotropen Stromung
proportional zu kg2 ist, ist sie in einer isotropen zwei- oder dreidimemsie Stromung
proportional zu kax

2
g, 6_2D Lmax
A,,(2D =—°[ j 4.66
0y =%5 (820 L) (a5
A (3D):U§7_T[8_2Dj Lmax (4 67)
1 y? 2\9-2D )\ 27 '

Im Gegensatz zur longitudinalen Dispersivitdt hangt d@nsiversale nicht von der
Korrelationslange des Untergrundes, sondern von den korngedirgjten longitudinalen

und transversalen Dispersivitaten ab und ist fur den dimensionalen als auch den
dreidimensionalen Fall identisch mit der jeweiligen iGlang der stochastischen Methode
(4.58) und (4.62) vonGelhar andAxness1983;Gelhar, 1993;Neuman et a).1987].

Vollstandige Losungen fur die zwei- und dreidimensionaékiddispersivitaten werden u.a.
von [Zhang and Wheatcraft1996] vorgestellt. Im Falle einer Stromung horizontat z
anisotropen Schichtung des Untergrundes ergibt sich devaesale Makrodispersivitats4

2
A, = %{(m +3a;)+a.(4- D){l—a—yzﬂ (4.68)

wobei ax und oy Koeffizientensind die die Anisotropie beschreiben. Nach der fraktalen
Methode ist demnach die transversale Makrodisp&isiim Gegensatz zur stochastischen

53



4 KONZEPTE ZUR BESCHREIBUNG DER MAKRODISPERSION

Theorie nicht nur von der Heterogenitat, sondern auch den korngertstbedingten
Dispersivitaten abhangig.

Da die fraktale Korrelationslange mkx im Gegensatz zu den Korrelationslangen der
stochastischen Theorie sehr grof3 sein kann, so werden diecMakrodispersivitaten
entsprechend grofRer. Es bleibt zu prufen, ob dieser AmBatzealen Prozesse besser
beschreiben kann. Ist doch die Annahme der Stationarititd@nraumlichen Periodizitat in
der stochastischen Theorie eine Begrenzung und nicht innmeatirlichen Vorgéngen
anzutreffen. Die Einteilung des bekannten Borden Aquifer werschiedene
Permeabilitdtszonen ware ein solches Beis@Beidjcky et al] 1983;Wheatcraft andTyler,
1983].

4.4 FlieBweganséatze

Die so genannten FlieBwegansatze sind empirische FormeBegahreibung der Dispersion
im praasymptotischen Bereich. Es wird davon ausgegangen, diasfongitudionale
Dispersion linear flatheron and de Marsily 1980] oder potential mit der Flie3lange
anwachsen.Beims [1983] und Luckner [1984] haben aus Tracerexperimenten folgende
empirische Formel gefunden:

A =ax’ (4.69)

Wahrend vor genannte Autoren ein unbegrenztes Anwachsebhadgsdispersion mit der
FlieRlange x annehmen, berucksichiiigf [1984] bereits ein asymptotisches Verhalten:

D, (t)=D, ., (1— ex;{%D (4.70)

Die oben genannten Parameter p, a und b mussen ausnteqien empirisch gewonnen
werden und sind nur fir den beobachteten Fall bzw. Untedgguittig. Es kdnnen keine
Prognosen fur andere porése Medien gemacht werden.

Ein einfacher Ansatz zur Beschreibung der Makrodispersiwitétheterogenen Aquifer
entwickelte Gelhar [1996]. Dabei wird ein einfach geschichteter Aquifer und eine
Schichtung parallele Stromung vorausgesetzt und die VadianPartikelverschiebung kann
wie folgt definiert werden:

(4.71)
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Das bedeutet, dass die Varianz der Konzentrationsvewgeirt direkt proportional zur

guadratischen mittleren FlieRlangeund zur Varianz der Durchlassigkeitsverteilung ist. Aus
(4.71) kann die von der Flie3lange abhangige longitudinsigesivitat berechnet werden:

2

— 4 X ="K
ALZo & Tk?

<

X (4.72)

4.5 Upskaling-Verfahren

Beim den so genannten Upscaling-Verfahren werdenPérmeabilitdten eines heterogenen
porosen Mediums hoch skaliert, um aus den Bilamzaglsmgen der mikroskopischen Skala
die makroskopischen Bilanzgleichungen zu erhalarch die unterschiedliche Art der
Vorgehensweise kénnen folgende Upskaling-Verfalugerschieden werden: Die einfachste
Upscaling-Methode ist die Volumenmittelungldssanazideh et al., 19;/@/ood et al. 2003;
Bayer-Raich et aJ 2004;Drew et al., 1999]. In dieser Methode werden die Hejenitaten

fur Volumen einer kleineren Skala entsprechend tielinund daraus geschlossene Losungen
fur die groberen Skalen berechnet. Obwohl in dersséfaung beziiglich chemischer Stoffe
bereits seit langem intensiv genutzt, fand diesehbte bisher kaum Verwendung in der
Grundwasserhydrologie. Eine zweite Upskalings-Md&hermittelt aus lokalen Lésungen fir
die Feinskala die gemittelten makroskopischen Lgenn Eine nur beschrankt einsetzbare
weitere Methode des Upskaling’s ist die Homogenisig [Lunati et al, 2002]. Effektive
Werte lassen sich hier nur explizit fur solche gerd Medien angeben, deren Heterogenitaten
periodisch verteilt sind, nicht jedoch wenn siechistisch verteilt sind.

4.6 Mehrschichtenansatze

Bei diesem Konzept wird ein idealgeschichteter fAgruangenommen. Die geologischen
Gegebenheiten einer jeweiligen Schicht werden ¢imich ihrer hydraulischen
Durchlassigkeiten schematisiert und durch mittlaMerte beschrieben. So entstehen
vereinfachte ein- oder zweidimensionale Schichtadefie. In einem eindimensionalen
Modell wird die Querdispersivitat vernachlassigties kommt zum unbegrenzten Ansteigen
der LangsdispersivitatMercadq 1967]. Gelhar et al. [1979] fanden hierfur folgende
Gleichung fur die makroskopische Langsdispersion:

Al

2 2
_mTo° A
=2 _ £ 4.7
3K a (4.73)

QN

Hierbei ist A die Korrelationslange der Durchlassigkeit quer &iromungsrichtung und
entspricht im ideal geschichteten Medium der nigtheDicke der Einzelschichten. Bei einem
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haufig verwendetes Verfahren, das auch die transvdbssgeersivitat bertcksichtigt werden
kann, wird der Grundwasserleiter in zwei horizontale Blee mit unterschiedlichen
hydraulischen Eigenschaften eingeteRirjnert, 1983, Chen 1985; Thiele 1985; Schafer
1991]. In naturlichen Systemen kommt ein ideal geschichteterfekgqeedoch nicht vor,
deshalb sollte von einer Variabilitdt der Durchlassigkeitmindestens 2 Dimensionen
ausgegangen werden. Vereinfacht kann es sich jedoch alsolsinenweisen, ein
zweidimensionales Schichtenmodell zu entwickeln, besp&bke wenn erste konservative
Aussagen fur den Transport eines Schadstoffes gemachtnaaisen.
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5 Transport hoher
Stoffkonzentrationen

5.1 Entwicklung konzentrationsabhangiger Konzepte

Alle existierenden Modelle des Stofftransportes in paroBéedien basieren auf zwel
grundlegenden empirischen Zusammenhéngen: dem Darcy- undFid&ischen Gesetz.
Beide Gesetze beschreiben den linearen Zusammenhandgiewsinem Potentialgradienten
und dem Massenfluss des Wassers (Darcy-Gesetz) bzwimd¥gasser gelosten Stoffes
(Fick’'sches Gesetz). VergrofRert sich der Potentialgradider einen bestimmten Wert
hinaus, scheint diese Linearitat jedoch keine ausreichdatlerung mehr zu sein. Die Frage
ist, ob das Darcy-Gesetz und das Fick’sche Gesetz beinhKonzentrationen noch gultig
sind bzw. welche Modifikationen diese Gesetze erfalméissen, um dem Phanomen hoher
Stoffkonzentrationen Rechnung zu tragen.

Die in Kapitel 3 vorgestellten Dispersionsmodelle besiblen ausnahmslos das
Transportverhalten geringer Stoffkonzentrationen. Einkroskopische Beschreibung der
Dispersion Uber Taylor- und Navier-Stokes-Gleichungen etas&einen Einfluss der
Fluideigenschaften auf die Dispersion zu. Eine erholigkogitat des Fluid bewirkt lediglich
eine Verdnderung in den Absolutwerten fur die mittlerd oraximale Geschwindigkeit in
einer Pore, nicht aber deren VerteiluMpger, 1985]. Somit bleibt der Dispersionskoeffizient
in mikroskopischen Modellen unabhéngig von der Konzentratites Inhaltsstoffes.

Wahrscheinlichkeitsmodelle, die die Transportprozessenatmalverteilte Zufallsprozesse
beschreiben, betrachten die Brown'sche Bewegung als gearslo fur die

Vermischungsprozesse. Den Teilchen werden zuféllige eBangen, jedoch keine
Fluideigenschaften zugeteilt, und damit lassen sich nasesi Modellen ebenfalls keine
Abhangigkeiten der Dispersionskoeffizienten von den Flgeleschaften beschreiben. Auch
in den Kontinuummodellen lassen sich die Fluideigenschafteimt bertcksichtigen. Die
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Transportgleichung wird hier durch einen Volumenmittelunggs®z aus den
mikroskopischen Bilanzgleichungen hergeleitet und der Digpeisoeffizient ist damit nur
abhangig von der Stromungsgeschwindigkeit und den Eigensohdds pordsen Mediums,
nicht jedoch von den Fluideigenschaften.

Die Mehrzahl der Wissenschatftler gehen von der Gultigkest Fick'schen Gesetzes in der
mikroskopischen Ebene aus und bilden daraus tber Mittelurmgpsgs® die makroskopischen
BilanzgleichungenBear, 1972;Bear and Bachmatl967, 1991]. Eine solche Beschreibung
ist jedoch beschrankt und bleibt physikalisch unrich8gitz [1985] leitet aufbauend auf
Modellvorstellungen fir Fluidstromungen durch porése Medien De Josselin de Jong
[1958] folgende konzentrationsabhangige laterale Dispef8iogine Schichtenstrémung her:

D’ dp j_l
— =1+ 51
Dy [ Podo &

Der dichteabhéngig DispersionskoeffizientD ist damit umgekehrt proportional zum
Dichteunterschiedp sowie proportional zum hydraulischen Gradienten J

Thiele [1997] entwickelte unter Annahme eines vollstdedigBoussinesg-System einer
Grenzschichtstromung eine approximative analytidéiming fur die transversale Dispersion.
Durch Reihenentwicklung tber die normierte Konzatitn & = c/c,ergibt fur die stabile

Dichtestromung folgende Gleichung:

6(&.n)= (1 erf = /7) 451_e 4en‘ /7Df+ (5.2)

wobei & die Nichtdhnlichkeitsvariable nach (3.30) ist, deaktor § der Anteil der
mechanischen an der Gesamtdispersion:

aru
- 5.3
ﬁl DmoI + O’TU ( )
sowien ein dimensionsloser Parameter, der eine normi&ite beschreibt:
y y X 1/2
=lpgiz =2 UX 5.4
L Pe =S [ D, j (5.4)
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Damit kdnnen fur beliebigen und nicht zu groReé die entsprechenden normierten
Konzentrationen & berechnet werden und aus den Konzentrationsprofilen didedt
dichteabh&ngign transversalen Dispersivit&itz 1985;Thielg 1997]:

D[T)(Tp) _ {ga(f)r _ {/7(9 = 0.84112 Jg(e = 0.1587)}2 (5.5)

In Bild 5.1 ist der transversalen Dispersionska@fiten  in Abhangigkeit von dem
Verhaltnis der mechanischen zur hydrodynamischespddsion 5, und der Pecletzahl
dargestellt [au3 hiele 1997]. Folgende Schlussfolgerungen kdnnen dayemsgen werden:

= Thiele [1997 zeigte die Unabhangigkeit des Diffuskoeffizient @ von der
Dichtedifferenz Ap und damit die physikalische Konsistenz des konstan
Diffusionskoeffizienten [ Demzufolge gibt es keine Dichteeffekte in einemnmeai
Diffusionsmodell, d.h. weng = 0 (Bild 5.1a).

* Im Ubergangsbereich vom Diffusions- zum Dispersioodell, d.h. dem Bereich, in
dem molekulare Diffusion und mechanische Dispersiogleichen Anteilen auftreten
(1 < Pe < 10)ist der Dichteeffekt am starkstehtsiar (Bild 5.1b).

= Fior Pe < 1 und Pe > 10 sinkt die dichtebedingte mfeerung des
Dispersionskoeffizienten mit Pe 0 bzw. Pe- o (Bild 5.1b).

9 Drle)/Dr(8p=0) ;)o Dr{p)/Dr(to = 0)

2.54

2.0

1.5 1

0.5 T ——— T 0.0+ T T T ] T
0 05 A L 1002100 1 10 10* 10° 10¢
Pe

Bild 5.1: Abhangigkeit des normierten dichteabhéngigen transversalen Dispersionskoeffizienten Dy
von a) dem Verhaltnis der mechanischen zur hydrodynamischen Dispersion g fir verschiedene
Nichtahnlichkeitsfaktoren & und b) von der Pecletzahl fur verschiedene konstante Durchlassigkeiten K
[Thiele, 1997].
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Die dichteabhangign Dispersivitdten nac8pitz[1985] undThiele[1997] beschrénken sich
jedoch auf den transversalen Eigenwert einer reinererSdhichtstromung in einem
homogenen porésen Medium.

Im Folgenden werden zwei derzeitig grundlegende und allggiikige Ansatze zur
Beschreibung des konzentrationsabhdngigen Transportes stalitgeund miteinander
verglichen:

1. der thermodynamische Ansatz und
2. der stochastische Ansatz.

5.2 Modelle zur Beschreibung dichteabhéngiger Stoffstrome

5.2.1 Thermodynamischer Ansatz

Hassanizadeh & Gray[1979a,b; 1986a,b; 1990] stellten eine neue fundamentale und
allgemein gultige Theorie zur Beschreibung der Transportphéne in porésen Medien vor.
Auf der Grundlage thermodynamischer Gesetze entwakelsie ein Modell der
Mehrkomponentenstromung, mit dem auch nichtlineare Tratmpaesse beschrieben
werden konnen.

Die in Kapitel 3. beschriebenen Modelle der Stofftpamtes bzw. der Dispersion gehen von
geringen Konzentrationen des Inhaltsstoffes aus und entkogigeTransportgleichung von
der Stromungsgleichung. Bei hohen Stoffkonzentratiosedié Gultigkeit dieser Annahme
jedoch nicht mehr gewahrleistet. Der disperse Massenstesninhaltsstoffes ist somit nicht
mehr klein gegenitiber dem Gesamtmassenstrom und ergbtieétzliche Masse innerhalb
der Masseerhaltung des Fluids. Noch komplizierter wgd sebald zusétzlich dazu noch
Temperaturgradienten oder lonenkréfte auftreten. DielBetting solch gekoppelter Effekte
ist damit nachHassanizade1986a] nur moglich, wenn die Erhaltungsgleichungen fir
Masse, Momente und Energie grundlegend formuliert werden.

Hassanizadeh & Gray[1986a] stellen diese mikroskopische Bilanzgleichungenreine
thermodynamischen Eigenscheft fiir jede Komponente (a = 1 bis N) der flissigen Phase
wie folgt auf:

%(p”w”% Otlpey v )-007 - p7x* = poG* (5.6)

Wobei I ein Vektor des Massenflusses igt,ein externer und Gein interner Quellen- und
Senkenvektor ist. Diese Bilanzgleichungen kénnercldentsprechende Ausdricke fur die
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thermodynamischen Eigenschaften Masse, Moment oderIdmpimergie und Entropie
aufgestellt werden. Eine genaue Herleitung dieser Glagdn kann irHassanizadeh & Gray
[1986a] nachgelesen werden. Durch entsprechende Randbeggnguentfallen die
Bilanzgleichungen fur die Energie und die Entropie undr wrhalten folgende
mikroskopischen Massebilanz- (5.7) und Momenten-Bilanzgkeigh (5.8) fur jede
Komponenter des Mehrphasensystems:

agt” +i[6pava):para (5.7)
a,gt" lo?v)+ Op?vava)- D6 - o7 = p7t,” (5.8)

wobeio ein Tensor fir die Schubspannung der Komponenst und t innere Krafte sind,
die von anderen Inhaltsstoffen auf die Komponentaisgeibt werden sowie r ein Quellen-
und Senkenterm. Streng genommen muss auch das porose mMMedils
Mehrphasenkontinuum angenommen werden und entsprechende zgkiehungen
aufgestellt werden. Es wir jedoch davon ausgegangen, dassBelvegungen der
Komponenten innerhalb und um die Gesteinsphase nicht bedeusenund damit
vernachlassigt werden kanmdassanizadeh & Gray1986a] bezieht in seinem Ansatz auch
die Grenzschicht zwischen Fluid und Gestein mit ein ustéllt entsprechende
Bilanzgleichungen auf. Uber Mittelungsprozessagsanizadeh & Grayl979a] erhalt man
fur jede Komponente und jede Eigenschaft des Mehrphasensys@assls eine
makroskopische Massenbilanzgleichung. Somit ergeben sichdi@ir makroskopischen
Massebilanzgleichungen der gesamten Flussigkeitsmasdeekigénte Stromungsgleichung
(2.11) und fur den transportieren Inhaltsstoff die Transpadglng (2.25). Die
Impulserhaltungsgleichungen fir die gesamte Fluidpha$® (¢qd flr die darin enthaltene
Komponentex (5.10) sind folgendermal3en:

nep%—¥+nepviﬂ/—ia—nepg:Tf (5.9)
n.o” 6:3/:’ +n pviO0Y -0 -n p%g=T7 (5.10)

Der Term T ist dabei der Impulsaustausch der Komponentgt den anderen Inhaltsstoffen
der gesamten Fluidphase. Unter Annahme vernachlissir Tragheitskrafte und mittels
thermodynamischer Bestimmungsgleichungen kdnneiiehungen (5.9) und (5.10) nach
Hassanizadeh & Graj1980, 1986a] wie folgt vereinfacht werden:

Op-pg=1" (0,0, v,j) (5.11)
0a° =1%(p,w,v, j) (5.12)
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f

T der FlieBwiderstand des porésen Mediums gegentiber denig
T der Widerstand des Gesamtsystems gegeniber dem dispeassport
gl relatives chemisches Potential der Komponente

Wobeit' der FlieRwiderstand des porésen Mediums gegeniiber denBtgodes Fluids ist
undt” der Widerstand des Gesamtsystems gegeniiber dem dispesssport. Der disperse
Transport wird damit sowohl vom porésen Medium als aumin Wasser selbst behindert.
Gleichungen (5.11) und (5.12) sind nur giltig unter der Annahmeeisoén Bedingungen
sowie der Gravitationskraft als einziger wirkender exte@rperkraft. Gleichung (5.11)
lasst sich als Tendenz der Flussigkeit auffassen, vosidber hohen dynamischen Drucks in
Bereiche niedrigeren Drucks zu bewegen. Der FlieBwidetstan der dieser Bewegung
entgegenwirkt, ist wiederum abhangig von FlieRgeschwindigked lasst sich durch
Taylorreihenentwicklung bezuglich der Darcy-Geschwindigkeidarstellen. Fur kleine
Geschwindigkeiten ist damit eine lineare Gleichung einee@lsende Naherung und es
entsteht die bekannte Darcy-Gleichung. Fir hohere Gescigk@itn missen hohere
Taylorterme bertcksichtigt werden und es ergibt sielsdigenannte Forchheimer-Gleichung
[Hassanizadeh and Grg$986a]:

@+av)v = ~(k/ ) f0p - po) (5.13)

wobei a der Forchheimer-Koeffizient ist. Analog dazu kdemt" als Widerstand gegeniiber
der Tendenz des Inhaltstoffes betrachtet werden, sich Gelpieten hohen chemischen
Potentials zu denen niedrigeren Potentials zu bewegen und kdmrch
Taylorreihenentwicklung Uber | definiert werden. Fleiké Stoffstrome j ist eine lineare
Beziehung und damit das Fick'sche Gesetz ausreichend. @&nKonzentrationsgradient
sehr grol3 wird, kann unter Vernachlassigung von Taylortelméerer als zweiter Ordnung
folgende quadratische Beziehung zwischenind dem dispersen Massenstrom j aufgestellt
werden:

r? =-R(L+ £ O (5.14)

Dabei ist j derdichteabhangig Massenstrom, flie Magnitude des Tensgjsist sowieR*
ein Tensor zweiter Ordnung, der den Widerstand des porosshuiis gegenluber der

Dispersion des Fluids beschreibt. Ersetzt nigh durch den Konzentrationsgradient&it
und setzt isotherme Bedingungen voraus, ergibt sigkk—-oDI[Oc. D ist der

Dispersionstensor, der naktassanizadeh and Leijn$&995] von dem inversen Widerstand
R® abhangt:
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D

_laﬂa all
= (R7) (5.15)
Setzt man die Gleichungen (5.12), (5.15) und (54i4) erhalt man folgende nichtlineare

Dispersionsgleichung:
(1+8.0)' = -pDc (5.16)

wobei £ ein Koeffizient ist, der durch experimentelle Aspang an den nichtlinearen
Dispersionsansatz empirisch ermittelt werden katasfanizadeh and Grag990]. Watson

et al. [2002] fuhrten eindimensionale S&aulenversuche VYarifizierung des Fick'schen
Gesetzes im Bereich hoher Konzentrationen bis 200 dgrch. Sie fanden einen
proportionalen Zusammenhang zwisclfennd der inversen Stromungsgeschwindigkeit u:

B. =R (5.17)

wobei R und s Parameter sind, die von der Kornuhgdss porésen Mediums abhéngen.
Nach Schotting et al [1999] kbnnen nichtlineare Fick’sche Massenstrovaenachlassigt
werden, wenn die Stromungsgeschwindigkeit sehr giof3(v > 259 m/d).

Lost man die Gleichung (5.16) nach deimhteabhéngign dispersen Stoffstrom auf, erhalt
man folgende Formel, die zur Implementierung in atsthen Programmen verwendet
werden kannNloser, 1986]:

. _zpDijiC

)= e

Das Verhaltnis des dichtereduzierten zum Dispeskioeffizienten im Tracerzustarid; / D;;

(5.18)

ergibt sich aus (5.18) wie folgt:

D' 5

P _
Dy 1+ J1+48.0;0c

Der Dispersionskoeffizient Psinkt mit:

(5.19)

= steigendem Konzentrationsgradientéa und
= steigendem Dispersionskoeffizienj [bn Tracerzustand.

Experimentelle Untersuchungen vBohotting et al[1999] ergaben, dass sich bereits fir eine
Dichtedifferenz von 6,4 kg/m3 (c = 8000 ppm) diesgzrsivitat um 13 % und fir eine
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Dichtedifferenz von 21 kg/m3 (¢ = 30000 ppm) um 35 % verringewebei die
Filtergeschwindigkeit v = 5.4*I® m/s betrug. Diese dichtebedingten Reduktionen des
Dispersionskoeffizienten sind enorm und kénnen deshalbddrdiésung der Stromungs- und
Transportgleichungen nicht vernachlassigt werden. OhnécB&chtigung nichtlinearen
Stoffstrome implizieren die numerischen Modelle gréd@ispersivitaten als real anzutreffen.
Eine Reduzierung der Dispersion mit steigenden Konzentskibmtrasten — wie sie in
stabilen Dichtestromungen erwartet wird — kann dann niastbdehtet werden.

5.2.2 Stochastischer Ansatz

Ein anderer Ansatz zu Beschreibung konzentrationsabréingdicansportprozesse ist die
bereits in 4.1.2 beschriebene stochastische Metl®dkdr et al., 1979,Gelhar andAxness,
1983; Gelhar and Welty 1991, 1996, 2003]. Die durch Stérung aller Variablen der
Stromungs- und Transportgleichung einschlie3lich der ZustaifdisgrDichte und Viskositat
hergeleitete analytische Formel fur die longitudinalekkddispersion im isotropen porosen
Medium kann naciMoser[1987] mit Substitution von exp(-2da= 1-2a wie folgt dargestellt
werden:

2 2
A, :Uf_;'e(—zal) :Uf_;'(l_ 2,) mit (5.20)
n n
_ o 1,00 KLQ}
a, =[BGX =—+-—"——2 5.21
1 ﬁc 1 |:y1 a’uL Vv ( )

wobei a ein Parameter ist, der sich nach (5.21) aus dem Konzensgtadienten = Vc
und einer Konstanten zusammensetzt=a/2*Vc. Betrachtet man die Gleichung fur die
transversale Makrodispersion in einem anisotropen Medid8), lasst diese wie folgt
darstellen:

ot gloerl Ly 522
A33 y32 2(5+1)2 (1 3) mit ( . )
2
_oxks|_, (e+]) .
B =G V3|:2(1—52)(25+1) (5:23)

wobei & = Ay/Ay ist. Der Parameterzast wie im isotropen Fall (5.20) ein Produkt awsrd
Konzentrationsgradienten und einer Konstante=&/2*Vc Daraus lasst sich folgende
Gleichung fur diedichteabhangig Makrodispersivitat £ schlussfolgern:
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= %(1— gcic) (5.24)

A

wobei e. Koeffizient ist, der analogk (Abschnitt 5.2.1) empirisch ermittelt werden kann.
Unter der Annahme, dass die molekulare Diffusion und koastieedingte Dispersivitat

Konstanten sind, kann daraus dkchteabhangig Stoffstromj’ dabei wie folgt abgeleitet
werden:

j' = —pb Mcll- £, oD Mic) = (1- £ O)j (5.25)

Unter Anwendung des Fick'schen Gesetzes erhalt man 2@%)(das Verhdltnis des
dichtereduzierten zum Dispersionskoeffizienten im &ragstandD} /D :

I

D _
ij

Ebenso wie im zuvor diskutierten thermodynamischefinsatz  sinkt der
Dispersionskoeffizient ) mit:

= steigendem Konzentrationsgradienter Gc
= steigendem Dispersionskoeffizientepid Tracerfall.

5.3 Diskussion und Vergleich nichtlinearer Dispersionsasatze

Betrachtet man die beiden in Abschnitt 5.2 vordkstenichtlinearen Dispersionsansétze aus
den Gleichungen (5.16) und (5.25) wird folgendebtbiar:

[1] Das Fick’'sche Gesetz bleibt selbst mit hohemz@mntrationsgradienten weiterhin gultig
und wird lediglich durch einen zusatzlichen Term $imne einer Taylorreihenentwicklung
hinsichtlich des Stoffstromes generalisiert.

[2] Die Ansatze unterscheiden sich in diesem Tesimg jedoch in ihrer Aussage identisch.
Wahrend mit dem stochastischen Ansatz ein quadhatis Term vom Stoffstrom im
Tracerfall abgezogen wird (5.27), addiert man netmmdthermodynamischen Ansatz zum
dichteabh&ngign Massestrom einen quadratischen Term hinzu (5.28)

j ==& 0)j (5.27)
L+ .00 =] (5.28)
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5 TRANSPORT HOHER STOFFKONZENTRATIONEN

Die Sensitivitat des Faktgs. ist nachMoser[1987] geringer als fur den Fakter Fir hohe
Stromungsgeschwindigkeiten bzw. Pecletzahlen sowieggeKionzentrationen kdnnen beide
Faktoren vernachlassigt werden.

[3] Beide Anséatze sind fur Transportprozesse in anisotrgoedsen Medien gultig. Zwar

wurde der thermodynamische Ansatz unabhéngig von der Idetetét eines Aquifers

entwickelt, da Heterogenitats- und Dichteeinfluss jedochzadsi getrennte Terme in die
Gleichung der Makrodispersivitat eingehen, ist dieser #&nsach fur heterogene pordse
Medien gultig.

[4] Um die Transportvorgange auch mit hohen Konzentratiasgnten richtig zu
modellieren, muss der modifizierte disperse Stoffstiominen entsprechenden numerischen
Programmcode implementiert werden. Der nichtlinearesktastromj’ (5.18) oder (5.25)
ersetzt den linearen Massenstrpnm der Transportgleichung. Aus der Transportgleichung
mit linearen Massenstromen:

0 _ _ _
ne% + 0 {pvc) = —0 f{pD M) (5.29)
entstehen durch Einsetzten von (5.18) bzw. (5.25) folgende ifinnerde
Transportgleichungen nach dem stochastischen Ansatz (5s8®ie nach dem

thermodynamischen Ansatz (5.31):

ne% +Ot{ove) = -0 oD McL- £,0D c))  bzw. (5.30)
o) , -_f ~2pDCc 5.31
R e S Fve sy 631

wobei der jeweiligen Parametey und 4. als konstante Eingabeparameter definiert werden
mussen.
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6 Experimente in einem
stochastischen Modellaquifer

6.1 Konfiguration des experimentellen Modells

6.1.1 Aufbau der Versuchsanlage

Zur Verifizierung der stochastischen Modelle wurden experiglie Studien an einem 9.8 m
langen, 1.225 m hohen und 10 cm breiten Modelltank/desuchsanstalt fur Wasserbau und
Wasserwirtschaft der Universitat Kasseburchgefuhrt (Bild 6.1). Mit dieser
Versuchseinrichtung bietet sich die einmalige Mdglichkahand von kontrollierten
Stromungs- und Transportversuchen verschiedene Stromwmgk-Transportmodelle in
mittelskaligen zweidimensionalen Experimenten testen kiinnen. Das Ziel der
Untersuchungen zur vorliegenden Arbeit war es, den gekeppéffekt der Fluiddichte und
der Heterogenitat des Permeabilitatsfeldes auf die Makedi®n zu quantifizieren.

Der Versuchstank besteht aus einer Stahlkonstruktion mit Blediiglasplatten, die das
porose Medium umfassen. An den Stirnseiten des Tankes zsvei Einlauf- und eine
Auslaufkammer angebracht, die durch Lochblechgitter undtZict®em feinmaschigen
Geotextilgewebe getrennt werden. Eine ca. 1 cm dicke @labhicht am Boden des Tankes
dichtet diesen nach unten ab. Anschlieend wird der Sawidchen voribergehend
eingesteckte Abstandhalter durch ein Rohr in Lagen von 2.5 amas entspricht der
Packungshthe - an die entsprechende Stelle gebracht undHgmel durch Stochern
gleichméaRig verdichtet. Der Sand wird dabei nass eingehaut, Lufteinschlisse zu
vermeiden. An der oberen Berandung werden zwischen Sandmgaund Tankdeckel eine 2
cm dicke Schaumstoffschicht und eine zusatzliche Gumrnenaatfgebracht. Abschlie3end
wird als Tankdeckel eine Abdeckplatte aus Plastik angeordmetnitiels Stahlrohre und
Schraubzwingen an die Sandpackung angepresst wird. Zur kingtelder



6 EXPERIMENTE IN EINEM STOCHASTISCHEN MODELLA@®RF

Stromungsgeschwindigkeit befinden sich UberlaufbehalterEamauf und Auslauf, deren
Hohen manuell einstellbar sind. Zur Messung des Konzenmisaterlaufes wurden an einer
Seite Bohrungen ausgefiihrt und mit Probehahnen und Kanidesehen. Genauere
Erlauterungen zum konstruktiven Aufbau der Versuchsanlage simd einer
Projektbeschreibung vofshrens u.a[1999] enthalten. Bild 6.2 zeigt die An- und Draufsicht
der Tankkonstruktion.

Bild 6.1: Tankmodell in der Versuchsanstalt fir Umwelttechnik und Wasserbau der Universitat
Kassel.
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Bild 6.2: Bauzeichnung des Versuchstand: Ansicht und Draufsicht [Ahrens u.a., 1999].
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6 EXPERIMENTE IN EINEM STOCHASTISCHEN MODELLA@RF

6.1.2 Abmessungen und Kenngr6i3en

Um die GrolRe des Tankmodells festzulegen, muss die zarterwde Vermischungsbreite
anndhernd bekannt sein. Es kann angenommen werden, dassorgjgutibnale
korngerustbedingte Dispersionsldnge etwa dem mittleren d€iochmesser entspricht.
Ermitteln wir den mittleren Korndurchmesser fur die Sanlpagen 1 bis 3 ergibt sich damit
folgende korngerustbedingte Dispersivitgt

a,_=d, =6010"m (6.1)

Die transversale Dispersionslange ist etwa eine Graleng kleiner als die longitutionale
und kann vorab nacBpitz[1985] wie folgt angenommen werden:

a; ==a; ==d, =75007°m (6.2)
Im Fall, dass nur korngerustbedingte Dispersioitrat#, erhielte man miB =20 = ,/2a;x

damit folgende maximale Vermischungsbreite,.,& an der am weitesten von der
Einlaufkante entfernten Messebene mjiix 9.3 m:

Brnaxs = 2y 201 Koy = 2//2[750107° (93 = 7510 2m (6.3)

Die groRRtmogliche Vermischungsbreite kann aus dermEl fir die transversale
Makrodispersivitat (4.43) abgeschatzt werden. Dabemt man an, dass in der Sandpackung
3 (02 = 1.50;Ax = 0.3 m;Ay = 0.075 m) die groRten transversalen Makrodispitgisen
auftreten. Die Makrodispersivitat ware in diesert fFét ¢ = Ay/Ax = 0.075/0.3 = 0.25:

2
_0iA§ 2§+1 _ 15[D3[025 2[025+1 _ -
r =1 == > > =54010"m (6.4)
vi 2(£+1) 1/01*  2(025+1)

wobei y; =J,/35 und der Stromungsgradient in z-Richtung @urch numerische Tests mit

maximal 1/10 des Gradienten in x-Richtung @bgeschatzt wird. Daraus ergibt sich folgende
maximal zu erreichende Vermischungsbreite:

Buaxz = 2J20A 1 Xy = 2y2[640107* 03 = 20107 m (6.5)

Die vorhandene Hohendimension von z = 1.225 m &@hid das 6fache der maximal
vermuteten Vermischungsbreite.
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6 EXPERIMENTE IN EINEM STOCHASTISCHEN MODELLA@RF

Untersucht man die Dimensionen in Hinsicht auf ergoeéisZstdnde, kann folgendes
festgestellt werden: Die Tanklange mit x = 9.8 m ist @#dache der maximalen
Korrelationslange voi, = 0.4 m. Damit sind die Dimensionen grof3 genug, um statisti
,homogene“ Verhéltnisse zu erreichen, das heil3t, dasrddafeungsobjekt ist um ein
Vielfaches grol3er als die Heterogenitatsskala (Koroglatinge) des stochastischen
Mediums. Nach Kinzelbach [1992] reichen bereits 10 Korrelationslangen in
Strdmungsrichtung aus, um asymptotische Zustande zu emeich

6.1.3 Fliefschema

Bild 6.3 zeigt schematisch den Ablauf der experimentell@wetduchungen. Im Rahmen
dieses Forschungsprojektes wurden experimentelle Untemsgeh zur Ermittlung der
Dispersionskoeffizienten im heterogenen porésen Mediurohgefiihrt. Dazu durchstromten
saline Tracer aus Natriumchlorid und entionisiertes uridastes Suf3wasser den unteren
bzw. oberen Bereich des stochastischen Modellaquiiene Entgasung des Fluids ist dabei
wichtig, um eine vollgesattigte Stromung zu erzeugen.

Die Stromungsgeschwindigkeit wird Uber die Piezometemolger Einlauf- und
Auslaufbehalter eingestellt. Nach Erreichen des stéten Stromungszustandes wird die
raumliche und zeitliche Konzentrationsverteilung deh siasbreitenden Salzwasserfront an 6
vertikalen Messebenen mit insgesamt 126 Messstellen sniglektrischer Leitfahigkeit
ermittelt. Die Lage der Messpunkte im Versuchstank sowi&dordinaten aller Messpunkte
sind den Anlagen 1 und 2 zu entnehmen. Das zu verwendéifdauSd Salzwasser wird in
jeweiligen Wassertanks gelagert. In der Auslaufkammer mn8alzwassertank befinden sich
Kreiselpumpen bzw. ein Mixgerat, die das Fluid kontiniagerhomogen halten.
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DESIGN AND SETUP OF TANK EXPERIMENT

flowmeters

fresh water

CYTTYTYZYTYY

.

C23 C27 C33 C37 C43 C47 ‘
observation ports

control ports

Prof. M. Koch, R. Feldner, M. Hensel, B. Krliger-Reimer, T. Wunschik

Gh K University of Kassel
Department of Geohydraulics and Engineering Hydrology

Bild 6.3: FlieRschema des Tankversuches.

6.1.4 Versuchsdurchfiihrung

Versuchsprogramm

Um den gesamten Variantenbereich des zu untersuchenolda®s zu umfassen, die Anzahl
der Versuche jedoch zu minimieren, bedient man sich @giststchen Versuchsplanung
[Bandemer und Bellmani988]. Diese besteht darin, die Faktoren so einzusedass sich
ihre Effekte und Wechselwirkungen sowie die Variabilitéiesdr Effekte messen,
untereinander vergleichen und gegen die zuféllige Variabistigrenzen lassen. Sind k
Faktoren zu prifen, so bendtigt man k Versuche und damit Isudteseinheiten. Mit den
Tankversuchen soll die Makrodispersivitat in Abhangigkeitn vder Verteilung der
Permeabilitaiten mit ihren Kenngrof3en Variagz und Korrelationslangem, und Ay
untersucht werden, d.h. es werden k = 3 Faktoren in jeweiltuférSuntersucht. Mit 3
Sandpackungen koénnen somit die 3 wichtigen Eigenschaftenhel®sogenen pordsen
Mediums  stochastisch  untersucht werden. Um die Abb&egen der
Konzentrationsausbreitung von den Parametern Konzemrat und
Stromungsgeschwindigkeit zu untersuchen, wurden dies@e@rdariiert, wobei bis zu 4
Stufen fur die Geschwindigkeit sowie bis 4 Stufen flr denzéntrationen gewahlt wurden,
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da fir beide Parameter ein nichtlineares Verhalten vetmuisde. Insgesamt sind mit der
ersten Versuchspackung 10, mit der zweiten 12 und der dritterefislidhe durchgefiihrt
worden. Tabelle 6.1 zeigt alle durchgefuhrten Tankversuche.

Sandpackung o2,k | AX Y u Gyacl
Nr. [m] | [m] | [m/d] [Ppm]
1 0.25| 0.20f 0.05 1;2;4 250
1;4 5000; 35000; 100000
1.00| 0.40/ 0.20 1;4;8 250; 5000; 35000; 100000
1.50 | 0.30| 0.07%1;2;4;8 250; 5000
1;4;8 35000

Tabelle 6.1: Versuchsprogramm

Versuchsablauf

Einstellen der Randbedingungen

Um konstante Druckrandbedingungen im Einlaufbereich zu erhalenss die
Piezometerhdhe flir den Salzwasserbehaligy in Abhangigkeit von der Dichte korrigiert
werden. Aus der Bedingung, dass auf der Grenzlinie idéetisPricke vorhanden sein
mussen, ergibt sich folgendes:

psalz @ |:Ihsalz = IOSUB @ [hsufl (66)

wobei p,,, O die Dichten der Fluide in den entsprechenden Sui3- uad/&sserbehaltern
sind. Daraus ergibt sich folgende aquivalente Piezonidterfiir den Salzwasserbereich:

hsalz = m DhSUB (67)
psalz

Um homogene Durchflisse an den Modellrandern zeictren, wird das Fluid im
Salzwassertank vor dem Einlauf und der Auslauftiehdkontinuierlich gemixt (siehe
Abschnitt 8.2.3).
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Ermittlung des stationaren Gleichgewichtszustandes

Um die transversale Dispersion nach der Modellkonfigunagimer Zweischichtenstromung
(Abschnitt 3.4.3) zu ermitteln, darf diese sich mit dernt Zeacht mehr &ndern. Mit
fortschreitender Versuchszeit ndhern sich die Stroswnmd Transportprozesse diesem
Zustand an, dem so genannten stationaren End- oder @awiiitszustand. Uber eine
kontinuierliche Bestimmung der Leitfahigkeit im Auslauf werdieser Prozess bestimmt. Der
stationare Endzustand wurde in Abhangigkeit von der gewahltestaAdgeschwindigkeit
nach ca. 3 Tagen (fur u = 8 m/d) bis ca. 20 Tagen (fur u = 1emexht. Bild 6.4 zeigt den
zeitlichen Verlauf der im Ablauf gemessenen Konzeiainah am Beispiel eines Versuches
mit u =1 m/d und ¢ = 100000 ppm an der Sandpackung 2.

Bei einer Schichtenstromung werden zwei Anfangsbedingungeterschieden: die

Fahnenausbreitung und die Schichtenvermischumgiele, 1997]. Wahrend bei der
Fahnenausbreitung die anfanglichen Konzentrationen imngesaTankbereich Null sind,

enthalt der Modelltank bei der Schichtenvermischung zusipdnkt t = O schon die

entsprechenden Fluidschichten, d.Rir = 0 und 6., = G. Zwar ergaben sich durch
unterschiedliche Anfangsbedingungen vollig verschiedene icheitl Konzentrations-

entwicklungen, die fur t- o« jedoch demselben stationaren Gleichgewichtszustand estre
Ist der untere Bereich zu Beginn des Versuches schoBatrtvasser gefillt - was bei der
Schichtenstromung der Fall ist - wird dabei der statmnAndzustand erheblich friher
erreicht. Dies ist konform mit den Erkenntnissen Vbrele[1997].

Sandpackung 2
u=1md
co = 100000 ppm

O [ I I I I I

0 5 10 15 20 25 30
t[d]

Bild 6.4: Zeitlicher Konzentrationsverlauf im Auslauf fir einen Tankversuch mit u = 1 m/d; ¢ =
100000 ppm an der Sandpackung 2.
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6.2 Modellsande

Die jeweilige Sandpackung wurde im Vorfeld mittels Zufadisgrator (Turning Band von
Tompson et al 1989) als eine Realisationen eines korrelierten, logalverteilten
Permeabilitatsfeldes mit vorgegebenen statistische Hipefien (Varianz?, Mittelwert Y ,
Korrelationslangeiy undiy) generiert.

Der Turning Band Algorithmus ist eine héufig verwendete lde¢h mit der unter Vorgabe
des Mittelwertes, der Varianz und der raumlichen Katrm@h zwei- oder dreidimensionale
stationare Gauld’sche Zufallsfelder erzeugt werden ko imehrdimensionale Zufallsfeld
wird dabei auf mehrere eindimensionale stochastischeeBse reduziert, die anschlie3end
mittels spektraler Methoden (Fourier-Transformation) egent werden kénnen. Fir eine
ausfihrliche Beschreibung des Turning Band Verfahrens wifdTampson et al[1989]
verwiesen.

Das so erhaltene theoretische Feld wird durch geometrMitedungsprozesse in ein Gitter
aus 20 cm breiten und 2.5 cm hohen Blocken unterschiedlicheieder Quarzsande

approximiert. Diese Approximation war notwendig, um diegnk&abilitatsverteilung der

generierten Realisation optimal an die Permeabilitatlen vorhandenen Quarzsande
anzupassen. Bild 6.5 zeigt am Beispiel der 2. Sandpackungeimeemit dem Generator
erzeugte zufallige Realisation (6.5a) durch solch einl@jter (6.5b) approximiert wird.

N N [s2} [s2} < < < <
o o o o o o o o
@ o o < 9o 9 9
L L L L L L L L
@ ™ @ 2] @ o Q ™
N i o™ i (o)} Ln < -
hydraulische Durchléssigkeit K [m/s] \ e N e
Bild 6.5: Entwicklung einer Sandpackung aus einem generierten Zufallsfeld am Beispiel der

Sandpackung 2 mit 02 = 1.00; A,= 0.4 m; Ay = 0.1 mund Kg = 1.53 m?s.
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Im Histogramm (Bild 6.6) sieht man die Haufigkeitsvéuteg der verwendeten Sande fir die
2. Sandpackung. Analoge Histogramme fir die 1. und 3. SandpackwhgnsAnlage 3
enthalten. Varianz und Korrelationslangen der apprexten Sandpackungen wurden mittels
Programmpacket GSLIBDeutsch et al.,1992] getestet, indem die Variogramme und
Korrelogramme berechnet bzw. aus letzteren mit der Mettler kleinsten Fehlerquadrate
die entsprechenden Korrelationslangen ermitteln wurgligeh 6.7 zeigt die Variogramme und
Korrelogramme am Beispiel der 2. Sandpackung. Analogeté&larggen fur die 1. und 3.
Sandpackung sind in Anlage 4 und 5 zu finden.

Die Auswahl der stochastischen Eigenschaften orieatsch dabei an den in der Literatur
dokumentierten Feldstudien. Tabelle 6.2 zeigt einige ausgwwdhhdnsportparameter der
bekanntesten Feldexperimente, Tabelle 6.3 die Varianreh geometrischen Mittel der
Permeabilitdten einiger geologischer Formationen. YKerenen, dass die transversale jeweils
bis zu 25fach kleiner ist als die longitudinale Disperatyit die Varianzen fir
Sandformationen tendenziell sehr klein und fir tonige Asugehr grof3 sind. Eine
umfangreiche Aufstellung der Aquifereigenschaften bisheeltweit durchgefuhrter
Feldversuche ist iGelhar et al.[1992] zu finden. Wahrend fur die erste Sandpackung eine
relativ homogene mit einer Varianz voa = 0,25 gewahlt wurde, hat die zweite eine 4fach
groRere Varianz voon? = 1, die dritte eine noch héher = 1,5 (Bild 6.9a bis c). Grol3ere
Varianzen und Korrelationslangen waren nicht moglich, dearhatten fur die notwendige
Ergodizitatsbedingung eine grof3ere FlieRlange erforderter@nskits lie3en die im Handel
erhaltlichen Quarzsande kaum Spielraum fiir einen Modéladuiherer Varianz.

0.5

0.4+

0.3+

0.2+

0.1+ H
ODHDm
O O O O O O O o o o o o o o
m & m o m o m S v & 1w o ;m S
A L AL A

In(k)-Sandklassen

Bild 6.6: Relative Haufigkeit f; der ausgewahlten Sande fiir die Sandpackung 2.
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Die fur die Modelle verwendeten Sande sind reine Quarzsarideschiedlicher Kérnung und
Sieblinie (Bild 6.10). Die Permeabilitaten der verwendet®narzsande wurden in

Vorversuchen mittels Permeameter ermittelt und sincalvelle (6.4) inklusive der jeweiligen
mittleren Korndurchmesser aufgefiihrt. Daneben gibt ggresthe Methoden zur Ermittlung

der Durchlassigkeit eines pordsen Mediums, die auf eineranZimenhang zwischen der
Durchlassigkeit und den einfach zu ermittelnden ParamefemmgroRe und Porositat
beruhen. Eine empirische Untersuchung der ermittétemeabilitédten (Tabelle 6.4) ergab
eine nahezu quadratische Abhangigkeit der Permeabilitat Séerde vom mittleren

Korndurchmesser (Bild 6.11).

a) b)
12— 1.2
1 1 R0,
0.8 1 0.8 1
&;;O 6 —o— Sandpackung 2 %0.6 1 —o— Sandpackung 2
04 0?2 =11 0.4 - 02=1.0
0.2 1 0.2 1
O I I I O I I I I
0 0.5 1 15 2 0O 01 02 03 04 05
C) d)
1 1
0.8 —o— Sandpackung 2 0.8- —o— Sandpackung 2
' —— Anpassung —— Anpassung
_ 0.6 1
%r 0.47 =04
0.2 1 R?=0.98
O SSIBBRRBBNIRE
'02 I I I |
0 0.5 1 15 2 0O 01 02 03 04 05

€ [m] € [m]

Bild 6.7:  Variogramm y(&) in a) x-Richtung und b) y-Richtung sowie Korrelogramm r(§) in ¢) x-
Richtung und d) y-Richtung am Beispiel der Sandpackung 2
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Quelle Ort Ozln(k) A Ay Ke Oy Oty

[m]  [m] [m/s] [m] [m]
Hess et al. [92] Cape Code site 0,25 5,45 0,28 1,4*10° 0,35-0,78
Hess [87] Massachusetts

Rehfeld et al. [89,92] Columbus site 4,50 128 1,6 535*10° 1518 0,3-06
Boggs et al [90, 92] Missisippi

Sudicky [86] Borden Site 029 28 0112 9,75*10° 0,36 0,039
Freyberg [86] Canada

Woodbury et al. [91]

Gelhar & Axness [83] 1,00 76 7,6

Jensen et al. [93] Jutland site 037 1,75 1,75 5,1*10" 0,45 0,0005

Tabelle 6.2: Statistische Parameter einiger Feldexperimente in der Literatur.

Formation Kg InK 02k

[cm/s]
Sandstein 1,51 - 4,36 x 10° - 11,10 bis - 10,04 0,21 bis 0,85
Sand und Kies 1,5x10-3 -6,50 1,02 bis 2,75
Sandiger Ton 1x10° -11,51 4,58
Lehmiger Sand 2,09x 10° -10,78 3,92

Tabelle 6.3: Statistische Parameter einiger Bodenarten [aus: Dagan, 1989].
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N N I22) ™ < < < 8
8 8 8 8 8 8 8 9o
Woow oW oW oW b oW W
© ® © © ® < 1 o
N - ™ - (o)) n N o
hydraulische Durchléassigkeit K [m/s] | B B
Bild 6.8: Stochastische Realisationen der Tankpackungen:
a) Sandpackung 1: In(k)= -13.25, 62=0.25, A, = 0.2m, A, = 0.05 m
b) Sandpackung 2: In(k) = -13.25, 62 = 1.00, \, = 0.4 m, A, = 0.10 m
c) Sandpackung 3: In(k) = -13.25, 02= 1.50, A= 0.3 m, A, = 0.075 m.
Sand Farbcodierung k [cm?] dh [cm]
5G Weil3 2.9E-05 0.210
5F Orange 1.3E-05 0.135
7 Gelb 3.9E-06 0.098
8 Hellgrin 1.9E-06 0.062
6 Dunkelgrin 1.0E-06 0.049
9S Hellblau 5.2E-07 0.038
9H Dunkelblau 4.1E-07 0.028
GEBA Schwarz 1.3E-07 0.013
Tabelle 6.4: Darstellung der Sande mit den zugehoérigen Permeabilitdten k und mittleren

Korndurchmessern d,,
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Bild 6.9: KorngréRenverteilung der vorhandenen Quarzsande.
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Bild 6.10: Permeabilitdt K als eine Funktion des mittleren Korndurchmesser d,,,

80



6 EXPERIMENTE IN EINEM STOCHASTISCHEN MODELLA@RF

6.3 Messmethoden

6.3.1 Durchflisse

Der Gesamtdurchfluss wurde am Ablauf des Versuchstankegiilbe?Wagemessung an einer
Feinwaage innerhalb eines vorgegebenen Zeitfensters dirmidie Verwendung zweier
Schwebekdrper-Durchflussmesser direkt vor dem Zulauf Yemsuchstank hatte sich nicht
als sinnvoll erwiesen. Die Schwebekugel verengte die Dusdguerschnitt im Messgerat
derart stark, dass dadurch hohe Druckverluste entstad@ewiederum zur Erhéhnung der
erforderlichen Uberfallhhen fiihrten. Fiir einen Tankweh mit u = 1 m/d bzw. einen
hydraulischen Gradienten von | = dh/dL = 2.90 cm bededieteein Piezometerhdhenverlust
von ca. 1 cm. Problematisch wurde dies jedoch erst, wenriKonzentrationen in beiden
Durchflussmessern sehr differierten oder im Fluid vodese kleine Teilchen verengten im
Laufe der Versuchszeit den Kugelbereich des Durchflusemesso dass es zu
unterschiedlichen Druckverlusten oder im Bereich kleinertaigsgeschwindigkeiten sogar
zu Ruckflissen kam. Da diese Druckverluste abhangig von idateDder Losung sind, war
es mit den oben genannten eingebauten Durchflussmesserrsgirakicht maoglich, die
entsprechenden Hohen einzustellen und kontinuierliclubelalten.

6.3.2 Ermittlung der Konzentrationsverteilung

Eine direkte Messung der Salzkonzentration eines Fligidaicht moglich, sie kann aber
indirekt Gber die elektrische Leitfahigkeit ermittelt werdemil zwischen beiden Gro3en ein
eindeutiger funktionaler Zusammenhang besteht. Die [|egf&it aul3erhalb des
Versuchsraumes, d.h. in den beiden Einlaufbehaltern undiustaufbehalter wurde in
regelmaligen Abstanden udber einen portablen Konduktomete59# gemessen, die
Leitfahigkeit der Messproben Uber das Leitfahigkeitsmessgéradn00.

Um eine exakte Umrechnung der mit den Konduktometern gemesd eitfahigkeiten in
Konzentrationen zu gewéhrleisten, missen diese vogkeicht werden. Dazu wurden
definierte Salzmengen exakt abgewogen und mit der entgmeeh Menge an deionisiertem
Wasser vermischt. Zur Erh6hung der Genauigkeit wurde demged€onzentrationsbereich
von 0 < ¢ < 100000 ppm in Unterbereiche eingeteilt und die g@riEichkurven ermittelt.
Anlage 6 zeigt die Eichkurven fur den Konduktometer LF 3000.

Die Leitfahigkeit einer wassrigen Losung wird neben denegehalt auch entscheidend von
der Temperatur beeinflusst. Diese Abh&ngigkeit wurde fur bewmlediktometer mittels
Vorversuche ermittelt. Dazu wurde die Temperatur drei tedener Ldsungen
unterschiedlicher Konzentrationen variiert und die entseden Leitfahigkeiten gemessen.
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6.3.3 Bestimmung der hydraulischen Durchlassigkeit

Die hydraulische Durchlassigkeit wurde nach der bekannterddettion Darcy ermittelt. Es
wurden pro Versuchspackung jeweils die Durchflisse Q fur 6 saftiedliche hydraulische
Gradienten dh gemessen. Die hydraulische Durchlassigkeitgib sich aus dem Darcy-
Gesetz wie folgt:

_ QL
K= A Gh (6.9)
wobei A die Querschnittsflache und L die Lange des TaiskeBild 6.12 zeigt die fur die 2.
und 3. Sandpackung gemessenen Durchflisse Q in Abhangigkeit vdraulschen
Gradienten | = dh/dL als nahezu linear.

a)

0.00
__0.00- y = 0.0022x
2 0.007 R? = 0.9978
£.0.00-
' 0.00-

0.00-

OOO I I I I I I

0.000 0.000 0.000 0.001 0.001 0.001 0.001 0.001
Axdh/dL [m?]

b)

0.00
0.00- y = 0.0021x
0.00 - R® =0.9985

o 0.00-
0.00 -

0.00 ! ! ! ‘

0.000 0001 0001 0002 0002  0.003
Axdh/dL [m?]

m3/s]

Bild 6.11: Gemessene Durchfliisse Q in Abhangigkeit von A*dh/dL fiir a) die Sandpackung 2 und b)
die Sandpackung 3.

In Tabelle 6.5 sind die experimentellen mittleren Durcligsdten K, im Vergleich zum
geometrischen Mittelwert & dem Kkorrigierten geometrischen Mittelwert sowie zur
effektiven Durchlassigkeit aufgelistet. Bild 6.13 zeigt diesertd/in Abhangigkeit von der
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Varianz der lognormalen Permeabilitdtsverteilung. Die nggosche Mittelwerte der
Durchlassigkeiten Kder i = 1 bis n Sandbldocke sind dabei nit; =YK, K, L. K, um

ca. 17 bis 31 % niedriger als die jeweiligen experimenteliteelten Durchlassigkeiten der
Sandpackungen 1 bis 3. Korrigiert man den geometrische hvette wie in einem
dreidimensionalen porésen Medium durch eine zur Varianpoptionale Anderung der
Durchlassigkeit & = Kg(1 + 02/6) liegen die Abweichungen nur noch zwischen 9 und 20 %.
Die beste Ubereinstimmung mit den experimentellen Dussigéeiten ergibt sich durch eine
Kombination von harmonischem und arithmetischem Mittelwach:

K . (6.10)

= p Py LX \
b2y KLy g)
wobei L und Ly die Breite und HOhe des Tankes sowie dx und dyM#iBe der Sandblocke
in X- und y-Richtung sind. Bild 6.13 zeigt die expeentellen mittleren Durchlassigkeiten im

Vergleich zum geometrischen MittelwertcKdem korrigierten geometrischen Mittelwert
sowie zur effektiven Durchlassigkeit.

2.5E-03

R0 M
@' 1.5E-03- A 2 A
£, —— K gemessen
v 1.0E-03+ —A— Kg

5.0E-04- —¥— K=Ks*(1+0%6)

—— K
OOE+OO I I I I I I I

0 0.2 0.4 0.6 0.8 1 1.2 1.4 1.6
Oink?

Bild 6.12: Gemessene Durchflisse Q in Abhangigkeit von A*dh/dL, fiir a) die Sandpackung 2 und b)
die Sandpackung 3.

[m/s] Sandpackung 1 Sandpackung 2 Sandpackung 3
Kexp 1.83E-03 2.20E-03 2.10E-03
Kij 1.72E-03 2.20E-03 2.40E-03
Ko 1.52E-03 1.54E-03 1.53E-03
Ko(1+02/6) 1.59E-03 1.79E-03 1.91E-03

Tabelle 6.5: Experimentelle mittlere Durchléassigkeiten Key, in [m/s] im Vergleich zum geometrischen
Mittelwert Kg, dem korrigierten geometrischen Mittelwert Ke sowie zur effektiven Durchlassigkeit Kj;.
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6.3.4 Messung der Abstandsgeschwindigkeit und der Porositat

Grundsatzlich lassen sich zwei Methoden unterscheidenAlstandsgeschwindigkeit zu
messen: die stationare und die instationdre. Beitdgoisaren Methode wird an einer vorher
bestimmten Messsenkrechten mit einem gewahlten Abstapdvoxn Einlauf des
Versuchstankes die Zeiptab Versuchsbeginn gemessen, zu der der Tracer mit 50%igem
Konzentrationsdurchgang diesen Ort erreicht. Bei deatiosiaren Messung werden zu einem
gewahlten Zeitpunktytab Versuchsbeginn die Konzentrationen an allen Messpuirdes
Versuchsstandes gemessen und damit ders@biestimmt, an dem sich der Tracer zu diesem
Zeitpunkt mit 50%igem Konzentrationsdurchgang befindet. Die Adsgeschwindigkeiten
ergeben sich wie folgt:

X
u=—2 fiir die stationare bzw. (6.11a)

50

u= % fur die instationare Methode. (6.11b)
g

Fur die 1. Sandpackung wurde die Abstandgeschvwkedig Uber eine instationdre Messung
[Wunschik und Waldhof2000] gewonnen, fir die 2. und 3. Sandpackung éibpe stationdre
Messung an der Stelle x = 9.3 m von der Einlautkgnol 47). Die stationare ist dabei fur
diesen Fall die besser geeignete Methode, denmvhidrdie Abstandsgeschwindigkeit der
Stofffahne in der N&dhe des Tankauslaufes gemesaehdem diese bereits eine Vielzahl von
Korrelationslangen passiert hat. Man erhélt damigre mittleren Geschwindigkeitswert tber
die gesamte Tanklange. Wohingegen bei der instatgm Berechnung zum Zeitpunkt der
Messung nur ein Teil der Stofffahne den gesamtatk@exeich passiert hat.

Die aus der ermittelten Abstandsgeschwindigkeit erethneten effektive Porositaten
n, =Q/(u* A) fur die Sandpackungen 1 bis 3 sind in Tabelleaf§elistet.

Sandpackung 1 Sandpackung 2 Sandpackung 3
Porositat g 0.465 0.44 0.38

Tabelle 6.6: Experimentell ermittelte Porositaten fur die Sandpackungen 1 bis 3.
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6.4 Experimentelle Ergebnisse

6.4.1 Normierte raumliche Konzentrationsausbreitung

Die im Gleichgewichtszustand gemessenen raumlichen Atigigen der normierten
Konzentration c/ggeben Aufschluss Uber das Ausmald der Dispersionsprohessis 6.15,
6.16, 6.18 bis 6.24 sowie Anlage 7 bis 11 sind die normierten Ktvaziensausbreitungen
c/c im stationaren Endzustand aller Versuche Uber die eaenHOhe des Tankes k/h
dargestellt. Dabei soll analysiert werden, welchen Eisfl)sder steigende Dichteunterschied
dp 2) die steigende Stromungsgeschwindigkeit u und 3) dieattsthen Eigenschaften des
heterogenen porésen Mediums (Varian2z, KorrelationslangenA, und Ay) auf die
Vermischung eines gelosten Wasserinhaltsstoffes habessemlich dabei sind zwei
Merkmale der Ausbreitung: 1) die Hohe des Schwerpunktes tiew&serfahne Jsowie 2)
die Vermischungsbreite B, d.h. den Ho6henunterschiedes #&6- und 84%igem
Konzentrationsdurchgang im Gleichgewichtszustand B = J#cfc1586) - h(c/g= 0.8414).
Aus Konzentrationsausbreitungen aller Versuche kamgeifoles festgestellt werden:

[1] Bei gleichem u sinkt die Salzwasserfahne geringfligig st@igendem Dichtegradienten
und steigender Flie3ldange x ab, wobei dieser Effekt hdherer Korrelationslange der
Lognormalverteilung und geringerer Geschwindigkeit starkerhsir die 1. Sandpackung ist
fur u = 1 m/d bereits bei ¢ = 5000 ppm ein Absinken der Salzfghgeniber einer dem
SuRwasser analogen Konzentration von ¢ = 250 ppm erkennbassictlasnit weiterer
Erhohung der Konzentration nicht mehr verstarkte (Bildb).Das Absinkverhalten war
dabei geringfuigig schwécher fur Versuche mit groRerer Abstaobgendigkeit von u = 4
m/d (Bild 6.16). Hier war eine Absenkung des Fahnenschwerpuetgesab ¢ = 35000 ppm
sichtbar, ebenso wie fir die Versuche in der 2 Sandpackungenmgem u = 1 m/d (Bild
6.18). Allerdings stieg hier der Schwerpunkt der SalzwassexfahrBereich von col37 bis
col47 fur ¢ = 5000 ppm gegentber ¢ = 250 ppm auf, ebenso wenivorderen Bereichen
(col 23 bis 43) der meisten Versuchen an der 3. Sandpackudd (Bl und 6.24). Betrachtet
man die HOhe des FahnenschwerpunktesnhAbhangigkeit von der dimensionslosen

Nichtahnlichkeitsvariablef = Ra/(Pe %3, die sowohl den Einfluss der Konzentration als

auch der Geschwindigkeit beschreibt, erkennt man nur fér 2i Sandpackung ein
signifikantes Absinken der Stofffahne mit steigendenkir die 1. und 3. Sandpackung ist
dieser Effekt nur im Bereich klein&rvorhanden und verschwindet mit zunehmendeild
6.17).

[2] Untersucht man die Vermischungsbreite in der 1.dfackung, sieht man nur in den
Experimenten mit geringer Stromungsgeschwindigkeit eine ingErung der
Vermischungsbreite mit steigender Konzentration vos 250 ppm zu ¢ = 5000 ppm,
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demgegenuber gibt es fir u = 4 m/d praktisch keine Veranderunyetarischung mit
steigendem c. An einigen Messebenen, beispielsweigk8 ael sogar eine geringflgige
Vergrol3erung dieser mit steigender Konzentration und simke@dschwindigkeit erkennbar
(Bild 6.15). Dies ist im Kontrast zu den experimentellegdbnissen voispitz[1985] und
den theoretischen vonhiele [1997], die eine Verkleinerung der transversalen Dispeésivit
At mit steigendem Konzentrations- bzw. Dichtegradientwbbchtetenyorausgesetzt dass
die hydromechanische weitaus grof3er als die molareeBism ist, d.h. in einem Bereich der
Pecletzahlen von Pe = u * dm / Dm >> Behr, 1979]. Da der mittlere Korndurchmesser der
Sandpackungen,d= 0.6 mm ist und die daraus resultierenden Pecletzétde= 7 und Pe =
56 fur die Stromungsgeschwindigkeiten u = 1 und 8 m/d sind, damndaenit besonders fur
die geringere Geschwindigkeit u = 1 m/d noch die Diffusidie, mechanische Dispersion
spielt noch keine wesentliche Rolle, im GegensatderuExperimenten b&pitz[1985], bei
denen die Pecletzahlen zwischen Pe = 800 bis Pe = 1200 KamsndndStarke 2001].

[3] Fur die Sandpackungen 2 und 3, d.h. gré3ere Varianzen onel&tionslangen im
Vergleich zur 1. Sandpackung, nimmt die Vermischungsbraitgnifierem Dichtegradienten
ab, wobei dieser Einfluss bei geringerer Stromungsgeschwaitligtéarker wird (Bild 6.18
bis 6.24). Dies entspricht auch den Erkenntnissen Maele [1997]. Der Dichteeinfluss
wachst demzufolge mit zunehmender Heterogenitat und abnehmestiémungs-
geschwindigkeit. Die Konzentrationsverlaufe der 3. Sandparkeigen eine Verringerung
der Vermischungsbreite erst mit einer Konzentration ¢ = 35000 ppm gegenuber einer
Tracerkonzentration von ¢ = 250 ppm, eine geringfligige Erlghhauh c = 5000 ppm fiihrt
demgegenuber zu einer geringfigigen Vergrol3erung der Vermgsineite, die jedoch mit
zunehmender Flie3l1ange x abnimmt (Bild 6.21 und 6.24).

[4] Bei einer geringen Stromungsgeschwindigkeit von u = 1unfl hohen Konzentrationen
von ¢ > 35000 ppm kommt es mit zunehmender FlieBlange x zur eine
Konzentrationsverteilung, die nicht der Normalverteilengspricht. Die Konzentrationsfahne
weitet sich um einen Bereich anndhernd konstanter Kéragem, die der Konzentration im
Auslaufbehalter entspricht, wobei dieser Effekt in d2r Sandpackung gegeniber der 1.
groler ist, d.h. er ist proportional zur Heterogenitats Beidentisch mit den entsprechenden
numerischen Untersuchungen. Bild 6.14 zeigt dies an derseé¥dlese cold7 fur die
Sandpackungen 1 und 2. In der 3. Sandpackung wurden aufgrund Eliksentnisse nur
Versuche mit Konzentrationsgradienten bis ¢ = 5000 ppm dufidinge
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a) pack 1, u=1 m/d, cok b) pack 2, u=1 m/d, cok
1.0 1.07
---0--- ¢ = 35000 ppm ---e--- ¢ = 35000 ppm
) —%—-c=0.1
~
KK
[e)
£05 %
"G"_
6.
"0,
% g
3?
0.0 ! !
0.0 0.5 1.0 0.0 0.5 1.0
clco clc

Bild 6.13: Experimentell ermittelte normierte Konzentrationen c/c, Uber die normierte Héhe des
Tankes h/h, an der Messebene col47 (x = 9.3 m) fir u = 1 ¢ = 35000 und 100000 ppm fir a) die
Sandpackung 1 und b)die Sandpackung 2.

Zusammenfassend kann aus den Konzentrationsausbreitungenntger$ache zunachst
qualitativ folgendes ausgesagt werden:

1. Die Hb6he des Fahnenschwerpunktes sinkt mit:
= steigender Salzwasser-Konzentratign c
= sinkender Stromungsgeschwindigkeit u sowie
= steigendem Nichtdhnlichkeitsfaktbr

2. Die Vermischungsbreite B steigt mit:
= steigender Salzwasser-Konzentratigrilc die Sandpackung 1,
= sinkender Salzwasser-Konzentratigrfir die Sandpackungen 2 und 3,
= sinkender Stromungsgeschwindigkeit u sowie
= steigender Varianz? und KorrelationA.
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a) pack 1, u=1 nm/d, col b) pack 1, u=1 nm/d, col

1.0
5 —e—c = 0.00025

—B8— ¢ = 5000 ppm
---0--- ¢ = 35000 ppm

—e— =0.00025
—8— ¢ = 5000 ppm
---0--- ¢ = 35000 ppm

0.0 ‘ 0.0 ‘ i

0.0 0.5 1.0 0.0 0.5 1.0
c) pack 1, u=1 n/d, cok d) pack 1, u=1 m/d, cok
1.0 1.0
¥ —e— =0.00025 A * c = 0.00025
—&— ¢ =5000 ppm —s— ¢ = 5000 ppm

---0--- ¢ = 35000 ppm

---@--- ¢ = 35000 ppm

h/h

0.5 P

0.0 ‘ —
0.0 0.5 1.0

Bild 6.14: Experimentelle normierte Konzentrationsverteilung c/c, Uber die relative Héhe des Tankes
h/h, an den Messebenen 23, 27, 33 und 43 fur die Sandpackung 1 und u =1 m/d.
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a) pack 1, u=4 m/d, col b) pack 1, u=4 m/d, cok
1.0

1.0

—&—C = 250 ppm

e =250
— & ¢ =5000 ppm ¢ bpm

—8— ¢ = 5000 ppm

---0--- ¢ = 35000 ppm o ---0--- ¢ = 35000 ppm
' —*— ¢ = 100000 ppm

—*— ¢ =100000 ppm

:.’A
00 I T 1
0.0 0.5 1.0

c) pack 1, u=4 nm/d, cok

1.0
1 —e—C =250 ppm —e—c =250 ppm
—B8— ¢ = 5000 ppm —8— ¢ = 5000 ppm
---@--- ¢ = 35000 ppm y ---0--- ¢ = 35000 ppm
~ X ¢ =100000 ppm % X c=100000 ppm

Bild 6.15: Experimentelle normierte Konzentrationsverteilung c/c, Uber die relative Héhe des Tankes
h/h, an den Messebenen 23, 27, 33 und 43 fur die Sandpackung 1 und u =4 m/d.
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a) Sandpackung 1

hs [m]
o
N o
X
X
X
X
X
X
X

0 0.4 0.8 1.2 1.6

) b) Sandpackung 2

hs [m]
o
[e)]

0 0.4 0.8 1.2 1.6 2 2.4

¢) Sandpackung 3

1,
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06 K :%x %
O-4i < x X T XX
0.2 1

0 ‘
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1
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Bild 6.16: Hohe des Fahnenschwerpunktes hs in Abhangigkeit von der Nichtahnlichkeits-variable & fir
alle Experimente in a) der Sandpackung 1, b) der Sandpackung 2 und c) der Sandpackung 3.
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a) pack 2, u=1 m/d, col b) pack 2, u=1 nm/d, col:
1.0

05 %

Toa.

——C =250 ppm
| —8— ¢ =5000 ppm
--:o--- ¢ = 35000 ppm

- AL (W
.

—&—C =250 ppm
1 —8—c =5000 ppm
---©--- ¢ = 35000 ppm
—— ¢ =100000 ppm

—*— ¢ =100000 ppm
00 T T T T T T T T T | 00 ! ‘ ‘ ‘
c) pack 2, u=1 m/d, cok d) pack 2, u=1 nm/d, cok
1.0 1.0
5 —&—c =250 ppm ¥ ——C =250 ppm
: —8— ¢ = 5000 ppm —8— ¢ = 5000 ppm
O - c= 35000 ppm H -0 - - c= 35000 ppm

—X%— ¢ =100000 ppm

Bild 6.17: Experimentelle normierte Konzentrationsverteilung c/c, Uber die relative Héhe des Tankes
h/h, an den Messebenen 23, 27, 33 und 43 fur die Sandpackung 2 und u =1 m/d.
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a) pack 2, u=4 m/d, col

——C = 250 ppm
—8— ¢ = 5000 ppm
---0--- ¢ = 35000 ppm

—&—C =250 ppm
—&— ¢ = 5000 ppm
---0--- ¢ = 35000 ppm
o —— ¢ = 100000 ppn

Sea

0.0+ ‘ =

0.0 0.5 1.0

Bild 6.18: Experimentelle normierte Konzentrationsverteilung c/c, Uber die relative Héhe des Tankes

b) pack 2, u=4 n/d, col

—&—C = 250 ppm
—8— ¢ = 5000 ppm
---0--- ¢ = 35000 ppm
—X%— ¢ =100000 ppm

0.0 0.5 1.0

0.0

d) pack 2, u=4 m/d, cok

—&—C =250 ppm
—&— ¢ = 5000 ppm
---©--- ¢ = 35000 ppm
—>— ¢ =100000 ppm

h/h, an den Messebenen 23, 27, 33 und 43 fur die Sandpackung 2 und u =4 m/d.
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a) pack 2, u=8 m/d, col b) pack 2, u=8 nm/d, col

——C = 250 ppm

| —B— ¢ =5000 ppm ¢— C =250 ppm
~ —8— ¢ = 5000 ppm

---0--- ¢ = 35000 ppm ---0--- ¢ = 35000 ppm

——— ¢ = 100000 pp ~—%— ¢ =100000 ppI Xt
T T T T T T T T T | 00 : ; ; ‘
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0.0

c) pack 2, u=8 m/d, cok d) pack 2, u=8 m/d, cok

—&—C =250 ppm B
—&— ¢ = 5000 ppm

- --©--- ¢ = 35000 ppm i
—*— ¢ =100000 ppm g

—e—C =250 ppm
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1 --0--- ¢ =35000 ppm
—*%— ¢ = 100000 pp 8 0.0
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(of[o% (of[o%

0.0

Bild 6.19: Experimentelle normierte Konzentrationsverteilung c/c, Uber die relative Hoéhe des Tankes
h/h, an den Messebenen 23, 27, 33 und 43 fur die Sandpackung 2 und u =8 m/d.
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a) pack 3, u=1 nm/d, col

1.0

—e—c = 250 ppm
—&— ¢ = 5000 ppm

0.0 ! ‘
0.0

—e—Cc = 250 ppm

—=— ¢ = 5000 ppm

h/ho

0.5 %

0.0 ‘ ‘
0.0

Bild 6.20: Experimentelle normierte Konzentrationsverteilung c/c, Uber die relative Héhe des Tankes

1.0

b) pack 3, u=1 nm/d, colk
1.0

—o—C =250 ppm
—&— ¢ =5000 ppm

—e—c = 250 ppm

—=—c = 5000 ppm

h/h, an den Messebenen 23, 27, 33 und 43 fur die Sandpackung 3 und u =1 m/d.
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a) pack 3, u=2 m/d, col

——C = 250 ppm
—&— ¢ = 5000 ppm
---©--- ¢ = 35000 ppm

—&—C = 250 ppm
—B8— ¢ = 5000 ppm
---0--- ¢ = 35000 ppm

b) pack 3, u=2 m/d, col

—&—C =250 ppm
—B8— ¢ = 5000 ppm

—&—C =250 ppm

—&— ¢ = 5000 ppm
---0--- ¢ = 35000 ppm

Bild 6.21: Experimentelle normierte Konzentrationsverteilung c/c, Uber die relative Héhe des Tankes
h/h, an den Messebenen 23, 27, 33 und 43 fur die Sandpackung 3 und u =2 m/d.
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a) pack 3, u=4 m/d, col b) pack 3, u=4 nm/d, col:
1.0 1.0
—e—C =250 ppm —e—C =250 ppm

—=— ¢ = 5000 ppm —=— ¢ = 5000 ppm

0.0
0.0 0.5 1.0 0.0 0.5 1.0

c) pack 3, u=4 m/d, cok d) pack 3, u=4 nm/d, cok

—e—C =250 ppm —¢—c =250 ppm

—&—¢ = 5000 ppm ¥ —&—¢ = 5000 ppm

Bild 6.22: Experimentelle normierte Konzentrationsverteilung c/c, Uber die relative Hoéhe des Tankes
h/h, an den Messebenen 23, 27, 33 und 43 fur die Sandpackung 3 und u =4 m/d.
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6 EXPERIMENTE IN EINEM STOCHASTISCHEN MODELLA@RF

a) pack 3, u= 8 nv/d, col c) pack 3, u=8 m/d, col:
1.0 1.0-
—&—C = 250 ppm : —e—c = 250 ppm
—8— ¢ = 5000 ppm |’ —&— ¢ =5000 ppm

LB

---e--- ¢ = 35000 ppm ---0--- ¢ = 35000 ppm

—&—C =250 ppm ; —&—C =250 ppm
—&— ¢ = 5000 ppm » —&— ¢ = 5000 ppm
---e--- ¢ = 35000 ppm ---0--- ¢ = 35000 ppm

h/ho

05

_____

OO I T 1
0.0 0.5 1.0

Bild 6.23: Experimentelle normierte Konzentrationsverteilung c/c, Uber die relative Hoéhe des Tankes
h/h, an den Messebenen 23, 27, 33 und 43 fur die Sandpackung 3 und u =8 m/d.
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6 EXPERIMENTE IN EINEM STOCHASTISCHEN MODELLA@RF

6.4.2 Varianzen der normierten Konzentrationsausbreitung

Im vorherigen Kapitel wurde die rdumliche Ausbreitung enzentrationen nur qualitativ
untersucht und diskutiert. Um das Ausbreitungsverhalten asthematisch zu erfassen,
werden far alle Stromungsexperimente aus den Vermiscshueigen

B= {h(c/c0 = 0.15863— h(c/c, = 0.8414)} die Varianzeno? = (B/2)?> der normierten

Konzentrationsverteilung berechnet. Bild 6.25 bis 6.27 zegtVdirianzen s2 Abhangigkeit
vom Abstand x von der Einstromkante.

Die Varianz 02 der raumlichen Konzentrationsausbreitung nahert sich steigendem
Abstand x von der Einstromkante wellenférmig einem eifekt Wert an, aus dem die
Makrodispersion errechnet werden kann.

Die Schwankungen der raumlichen Varianzen steigen mit:

= steigender Salzwasser-Konzentratigrilo die Sandpackung 1,
= sinkender Salzwasser-Konzentratigrfior die Sandpackungen 2 und 3,
= sinkender Stromungsgeschwindigkeit u sowie

= steigender Varianz? und KorrelationA.

Die Wellenlange\ dieser Schwankungen steigt mit zunehmender Heterogasitgedoch
unabhangig vom Konzentrations- bzw. Dichtegradientehder Stromungsgeschwindigkeit.
Wahrend sie fiur die 1. Sandpackung gsa= 2 m betragt (Bild 6.25), ist sie fur die 2.
Sandpackung miAh =~ 3.2 m 1.6 mal gréRer (Bild 6.26). Fur die 3. Sandpackung (Bild
6.27)liegt der Maximalwert der Amplitude vermutlich aul3ertddls Tankbereichs und es ist
anzunehmen, dass die Wellenlange groRRer als bei den baitteren stochastischen
Packungen ist.

In den experimentellen Untersuchungen befand sich sdenitTransportprozess noch im
praasymptotischen Bereich, in dem der Ausbreitungsprozassh von Ortlichen
Permeabilitdten bestimmt wird.
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6 EXPERIMENTE IN EINEM STOCHASTISCHEN MODELLA@RF

a) Sandpackung 1; u=1 m/d

1.2E-02
1.0E-02- 250
_ aad —e—C= ppm
T BOE03T 5 ¢ =5000 ppm
I“‘_ol 6.0E-03- —6— ¢ = 35000 ppm
© 4.0E-03- —+— ¢ = 100000 ppm
2.0E-03+
0.0E+00 \ \ T T T T T T T

0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10

b) Sandpackung 1; u =4 m/d

1.2E-02
1.0E-021 —e—c =0.00025

= 8.0E-031 —&—¢ = 0.005

~ 6.0E-03 —o-¢=0.035

© 4.0E-03- ——c¢c=0.1
2.0E-03-
00E+00 I I I T T T T T T

o 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
x [m]

Bild 6.24: Experimentell ermittelte Varianzen der normierten Konzentrationsausbreitung o2 fiir die
Sandpackung 1 und Strdmungsgeschwindigkeiten von a) u =1 m/d und b) u = 4 m/d.
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6 EXPERIMENTE IN EINEM STOCHASTISCHEN MODELLA@RF

a) Sandpackung 2; u=1 m/d

4.0E-02
__ 3.0E-02 —e—C =250 ppm
b= —8— ¢ = 5000 ppm
; 2.0E-02+ —e— ¢ = 35000 ppm
o —+— ¢ = 100000 ppm
1.0E-02+
0.0E+00 \ \ T T T T T T T
0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
b) Sandpackung 2; u=4 m/d
4.0E-02
__3.0E-02- —e—C = 250 ppm
£ —&— ¢ = 5000 ppm
~, 2-0E-02- —o— ¢ = 35000 ppm
o —+— ¢ =100000 ppm
1.0E-02+
0.0E+00 \ \ T T T T \ T T
0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
¢) Sandpackung 2; u=8 m/d
4.0E-02
b= —e— ¢ = 5000 ppm
; 2.0E-02- —e— ¢ = 35000 ppm
o —— ¢ = 100000 ppm
1.0E-02+
0.0E+00 \ \ T T T T T T T

0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
X [m]

Bild 6.25:  Experimentell ermittelte Varianzen der normierten Konzentrationsausbreitung o2 fiir die
Sandpackung 2 und Strdmungsgeschwindigkeiten von a) u=1 m/d; b) u=4 m/d und ¢) u=8 m/d.
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6 EXPERIMENTE IN EINEM STOCHASTISCHEN MODELLA@RF

a) Sandpackung 3; u=1 nm/d

5.0E-02
_ 4.0E-02-
£ 3.0E-02-
" 2.0E-02

1.0E-02-

—o—C =250 ppm
—&— ¢ = 5000 ppm

0.0E+00
0

b) Sandpackung 3; u=2 m/d

5.0E-02
— 4.0E-02
£ 3.0E-02-
" 2.0E-02-

1.0E-02

—o—C =250 ppm
—8— ¢ = 5000 ppm
—— ¢ = 35000 ppm

0.0E+00
0

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10

¢) Sandpackung 3; u=4 m/d

5.0E-02
— 4.0E-02-
£ 3.0E-02
" 2.0E-02
1.0E-02-

—o—C = 250 ppm
—&—c = 5000 ppm

0.0E+00
0

d) Sandpackung 3; u=8 m/d

5.0E-02
__ 4.0E-02-
£ 3.0E-02-
~ 2.0E-02-

1.0E-02-

(0)

—e—c =250 ppm
—A— ¢ = 5000 ppm
—e— ¢ = 35000 ppm

0.0E+00
0

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
x [m]

Bild 6.26: Experimentell ermittelte Varianzen der normierten Konzentrationsausbreitung o2 fir die
Sandpackung 3 und Strdmungsgeschwindigkeiten von a) u=1 m/d; b) u=2 m/d und ¢) u =4 m/d.
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6 EXPERIMENTE IN EINEM STOCHASTISCHEN MODELLA@RF

6.4.3 Transversale Makrodispersivitat

Aus den Varianzen der normierten Konzentrationsverigilerrechnet man durch lineare
Regression die effektive transversale Dispersion l2aw. die effektive transversale
Dispersionslange A

2 2
D, = o.5d'%m bzw. A, = 0.55%( (6.12)

Bild 6.27 zeigt dies am Beispiel der Versuchsauswertung furldi8andpackung, wobei
y = do?/dx ist, s der Standardfehler und p die Irrtumswahrstbkkeit.

Sandpackung 1; u =1 nvd; c = 250 ppm

8.0E-03
— 6.0E-03 do?/dx = 3.64E-4 ¢
= s = 6.83E-5
= 4.0E-03
" p = 3.10E-3 . :
2.0E-03+ S
* *
0.0E+00 \ \ \ \ I I \ \ \

o 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
x [m]

Bild 6.27: Experimentell ermittelte Varianzen der normierten raumlichen Konzentrationsausbreitung g2
fur die Sandpackung 1, ¢ = 250 ppm und u = 1 m/d inklusive der linearen Regressionsgerade.

In Bild 6.29 ist diese effektive transversale Disperdémmge A aller durchgefiihrten
Tankexperimente in Abhangigkeit von der Stromungsgeschwintigkein Bild 6.30 in
Abhangigkeit von der NaCl- Konzentratiog end in Bild 6.31 in Abhangigkeit von dem

Heterogenitatsfaktor H = g2 (A, dargestellt. Sichtbar ist, dass t Amit hoherer

Geschwindigkeit asymptotisch bis zu einem Endwert absinkt, iwdieser Effekt mit
geringerer Konzentration ¢ und fur die 2. und 3. gegenibelr. andpackung starker ist.

Eine DichtevergrofRerung flihrt jedoch nicht wie erwaiietfle Versuchsreihen systematisch
zur Absenkung von A Ist diese bei der 2. Sandpackung bis zu einer Konzentrabion
35000 ppm sichtbar, kommt es fir die 1. Sandpackung mit hoherameBiadienten sogar
zu einer Vergrol3erung der transversalen DispersionslangBik Konzentrationen von ¢ =
100000 ppm st der Heterogenitatseinfluss nahezu vernachlassilybar steigender
Konzentration erreicht Aeinen geschwindigkeits- und heterogenitatsunabhangigen Wert vo
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6 EXPERIMENTE IN EINEM STOCHASTISCHEN MODELLA@RF

ca. A = 2,5*10° m, der nur von der korngeriistbedingter Dispersion und déarem
Diffusion bestimmt wird.

Fur die 2. und 3. Sandpackung ist eine deutlich héhere traasvdispersivitdt gegentber
der 1. Sandpackung sichtbar. Jedoch gibt es keine deutli¢ctignry von A in der 3.
Sandpackung gegenuber der 2. Ursache dafir ist die nur geringNigigebRerung des
HeterogenitatsfaktorsH = o [4, (Abschnitt 3.4.1) der 3. Sandpackung mit H = 0.45
gegenuber der 2. Sandpackung mit H = 0.40, wohmgégr die 1. Sandpackung H = 0.05
ist.

In einem pordsen Medium mit geringer Heterogeri&andpackung 102 = 0.25;A, = 0.2 m;
Ay = 0.05 m) steigt A proportional zur Salzwasser-KonzentratignRieses Verhalten kehrt
sich mit steigender Heterogenitat an einem bestanridtert um, wobei Adanach umgekehrt
proportional zum Konzentrationsgradienten absiBitl(6.31).

Zusammenfassend lasst sich aus allen experimentelgebnissen folgendes ableiten:

Die transversale MakrodispersivitatAteigt mit:

= sinkender Salzwasser-Konzentratign ¢
= sinkender Stromungsgeschwindigkeit u sowie
steigendem Heterogenitatsfaktor H.

Folgender funktionaler Zusammenhang kann darausleites werden:
A =f{02;)l ;dc;u‘l} (6.13)

In Tabelle 6.8 sind alle experimentell ermittelteansversalen Makrodispersivitatenr A
inklusive der jeweiligen Standardfehlesar sowie der Irrtumswahrscheinlichkeiten p
aufgelistet. Es ist dabei eine gewisse Ungenauigkebeachten, dasich aus der linearen
Regression aus nur jeweils 6 Datenpunkten ergalbendéVerte teilweise erheblich
schwankten. Mit p zwischen 1*This 6*10° kdnnen sie dennoch sichere Aussagen (iber die
Dispersionsprozesse geben.

Tabelle 6.6 zeigt wie die stochastischen Eigensehaf der lognormalen
Permeablitatsverteilung ogk?, Axink? Ayink?) Mit den statistischen Eigenschaften der
resultierenden ZustandsgrofRen?( Ax#, Ac, A7) qualitativ zusammenhangen. Dabei zeigt
sich Ubereinstimmend u. a. mit den Erkenntnissem Maele [1997] und Spitz [1985] die
stabilisierende  Wirkung der steigenden  Pecletzahind u der  steigenden
Konzentrationsunterschiede. Demgegenuber wirktHbBéerogenitat des pordosen Mediums

103



6 EXPERIMENTE IN EINEM STOCHASTISCHEN MODELLA@RF

destabilisierend. Dies zeigen auch die stochastisckerighu. a. vorGelhar [1979, 1996],
Gelhar and Axnesd4983],Neuman et al[1987],Welty et al[1989, 1991, 1992, 2003].

c u UI?\k /])2<,Ink A?/,Ink
2
oz M ] ] f ] f
AN - - i U i
AN U U f U f
A, U U f) U )
ys U U U - - -
Tabelle 6.7: Proportionalitditen zwischen den stochastischen Eigenschaften der lognormalen

Permeabilitatsverteilung (omk? Axink? Ayink®) und den statistischen Eigenschaften der resultierenden
normierten rAumlichen Konzentrationsverteilung (0c3, Axc?, Ac, At).
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E
'_
<

At [m]

At [m]

Bild 6.28:

a) Sandpackung 1

1.0E-03
8.0E-04+ ——C = 250 ppm
6.0E-04- —B— ¢ =5000 ppm
l —6— ¢ = 35000 ppm
4.0E-04 - —¥— ¢ = 100000 ppm
2.0E-04 \Wﬁ
0.0E+00 \ T T I
0 1 2 3 4 5
b) Sandpackung 2
1.5E-03
1.3E-03+ ——C = 250 ppm
02 —&— ¢ = 5000 ppm
1.0E-03 —6— ¢ = 35000 ppm
7.5E-04- —¥%— ¢ = 100000 ppm
2.5E-04- X —— —K
0.0E+00 \ T T I
0 2 4 6 8 10
¢) Sandpackung 3
1.5E-03
1.3E-03 —#—C =250 ppm
1 0E-03. —— ¢ = 5000 ppm
e —o— ¢ = 35000 ppm
7.5E-04- IEI\E\
5.0E-04- H 3
25E-044 ©—0
0.0E+00 \ T T I
0 2 4 6 8 10

u [m/d]

Strémungsgeschwindigkeit u fir a) Sandpackung 1, b) Sandpackung 2 sowie c) Sandpackung 3.

Experimentell ermittelte transversale Makrodispersion Ar in Abhéngigkeit von der
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a) Sandpackung 1

1.0E-03
80E'04’ ‘ U — 1 m/d
"= 6.0E-04- —%—u=4md
& 4.0E-04-
2.0E-04 —X
0.0E+00+ I T I I I
0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 0.12

b) Sandpackung 2

At [m]

0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 0.12

¢) Sandpackung 3

1.5E-03
1.3E-03 —-—u=1nvd
—. 1.0E-03 —H-u=2md
% 7.5E-04 —k—u=4md
< 5.0E-04 ~©—u=8nmd
2.5E-04
0.0E+00-+ ! \ ‘ ‘ !
0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 0.12
¢ [ppm]
Bild 6.29: Experimentell ermittelte transversale Makrodispersion Ar in Abhéngigkeit von der

Konzentration c flir a) Sandpackung 1, b) Sandpackung 2 sowie c) Sandpackung 3.
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ayu=1m/d
2.0E-03
——C = 250 ppm
1.5E-03 —— ¢ = 5000 ppm
= —©— ¢ = 35000 ppm
— 1.0E-03- —¥— ¢ = 100000 ppm
<
5.0E-04+
— s
0.0E+00- \ \ \ T T
0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 0.12
b) u =4 nvd
2.0E-03
——C =250 ppm
1.5E-037 ~8— ¢ = 5000 ppm
E —6— ¢ = 35000 ppm
=z 1.0E-037 —%— ¢ = 100000 ppm
5.0E-04- M
ﬁ( &
0.0E+00- \ \ \ T T
0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 0.12
c)u=8nd
2.0E-03
——C =250 ppm
_ 15E03 —5— ¢ = 5000 ppm
S =
<
5.0E-04- @
0.0E+00 \ \ \ \ \
0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 0.12
H [m]
Bild 6.30: Experimentell ermittelte transversale Makrodispersion Ar in Abhéngigkeit von der

Heterogenitat H mit H = o2&, flra) u=1m/d, b) u=4 m/d und c) u = 8 m/d.
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Tabelle 6.8:

u c A7 = 0.5*do 2/dx OaT p
[m/d] [mg/l] [m]
Sandpackung 1
1 250 1.822E-04 3.41E-05 3.10E-03
1 5000 2.149E-04 2.76E-05 5.63E-04
1 35000 3.077E-04 4.13E-05 6.86E-04
1 100000 3.754E-04 5.21E-05 8.04E-04
4 250 1.189E-04 3.30E-05 1.56E-02
4 5000 1.295E-04 2.34E-05 2.64E-03
4 35000 1.685E-04 6.40E-05 4.64E-02
4 100000 2.252E-04 2.10E-05 1.22E-04
2 250 1.487E-04 3.49E-05 7.99E-03
0.5 250 2.804E-04 5.44E-05 3.61E-03
Sandpackung 2
1 250 9.365E-04 4.00E-04 6.63E-02
1 5000 6.950E-04 1.69E-04 9.34E-03
1 35000 4.372E-04 4.96E-05 3.12E-04
1 100000 2.426E-04 6.03E-05 1.01E-02
4 250 5.426E-04 1.53E-04 1.63E-02
4 5000 3.914E-04 1.22E-04 2.39E-02
4 35000 2.201E-04 8.96E-05 5.75E-02
4 100000 2.417E-04 8.01E-05 3.92E-02
8 250 4.627E-04 1.47E-04 2.51E-02
8 5000 3.883E-04 1.63E-04 6.35E-02
8 35000 2.607E-04 9.61E-05 4.22E-02
8 100000 2.328E-04 4.82E-05 4.75E-03
Sandpackung 3
1 250 1.155E-03 4.21E-04 4.06E-02
1 5000 7.307E-04 2.54E-04 3.49E-02
2 250 8.202E-04 3.09E-04 4.53E-02
2 5000 5.833E-04 1.99E-04 3.25E-02
2 35000 2.960E-04 3.99E-05 7.00E-04
4 250 7.068E-04 2.59E-04 4.15E-02
4 5000 5.259E-04 1.86E-04 3.65E-02
8 250 6.453E-04 2.08E-04 2.66E-02
8 5000 5.428E-04 2.06E-04 4.60E-02
8 35000 2.561E-04 7.24E-05 1.66E-02
Aus der Regression der experimentellen Daten ermittelte

transversale

Makrodispersivitaten Ar inklusive Standardfehler oar und Irrtumswahrscheinlichkeit p fir alle

Experimente.
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6.4.4 Diskussion und Vergleich mit dem analytischen Modell

Ob und mit welcher Wahrscheinlichkeit die experimentelmittelten transversalen
Makrodispersivitdten A (Tabelle 6.8) mit der aus der Storungstheorie hergeleftetmel
Ubereinstimmen, kann durch multiple lineare Regression lilfergerden. Die in Abschnitt
4.1.2 hergeleitete Formel fur die stochastische trasaleMakrodispersivitat A ist wie
folgt definiert:

o?A | E(28 +1) 1
A== -2XGL | —————— 6.14
B2 {2(5+1)2 "3 3(45(1/52—1)} (6.14)

Durch Umstellen wird die Gleichung (6.14) in die rffo der multiplen linearen
Regressionsgleichung gebracht:

_1 2 5(25‘*'1) I < 2 1
Ay =—o2A 2 o4 28 0%02 Gy ——= 6.15
> yé{af 2(5+1)2}+y§{ 7o 345(1/52—1)} (6.15)

wobei von folgender Regressionsgleichung ausgegangd:

y=X,b +X, b,  mit (6.16)
b, =L b, =3 (6.17)
Vs V3

Die Regressoremnd % ergeben sich aus den beiden Klammertermen decHieg (6.15):

&(2¢ +1) 2

X, =0fA X, = —2X0{ AG

6.18
2(& +1)? (6.18)

1
laga &2 -

Die aus der Regression ermittelten Faktorenrd b inklusive ihrer Standardfehler, und
Irrtumswahrscheinlichkeiten p sind aus der Tabélie zu entnehmen. Aus den Faktorgn b
und b kdnnen die Parametgr, sowie I'; nach (6.17) folgendermaf3en berechnet werden:

V3 =+/1/by M3 =b,/b, (6.19)
Aus diesem Zusammenhang kagraus ;K ,J; = Vv = 3K (J; wie folgt ermittelt werden:

Kijdi

y3:le J

ijv3

(6.20)
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Unter der Annahme vop = 1 und K;; =Kg im zweidimensionalen ModelJelhar, 1997]

kann aus (6.20) der transversale hydraulischer GradieachJ; = J, /y, ermittelt werden.

Wird der Stromungsfaktoy: nach der Gleichung (4.27) als von der Heterogenitatraihpa
angenommen, vergrof3ert sich die Irrtumswahrscheinliclpkéitr den Koeffizienten pMit
groBerer Wahrscheinlichkeit ist damit der Stromungsfakgorunabhangig von der
Heterogenitat und den Fluideigenschaften. Dies stimmt mitAdessagen voiNeuman et al.
[1987] undGelhar[1997] Uberein, bei denen= 1.

Der Faktor I's impliziert auf3erdem mitl's = 1.3 eine Reduktion der transversalen
Makrodispersion A mit steigender Konzentrations- bzw. Dichtedifferefach hier zeigt der

Standardfehler vowg, = 4107 eine gute Ubereinstimmung der experimentellen lrigse

mit dem analytischen Modell. Unter der Annahme desterogenitatsabhangigen
Stromungsfaktory; ergibt sich ein negativer Wert fur den Fakiar (Tabelle 6.9). Dies
impliziert mit (6.14) eine Zunahme der transvensal@akrodispersivitdt proportional zum
Dichtegradienten, die in den experimentellen Ergedam nicht beobachtet wurde. Der
Stromungsfaktory; kann demzufolge auch hier als heterogenitatsungéangenommen
werden.

Die transversale Makrodispersion im heterogenerdger Medium kann somit fur die in
dieser Arbeit durchgefiihrten Laborexperimente mir daus der Stérungsmethode
hergeleiteten Formel (6.14) beschrieben werden.

Y1 b1 Ob1 p b> Op2 p NEYNH rs
1 0.0106 | 8.4E-04 | 1.1E-26 | 0.0137 |4.4E-03 | 2.4E-03 | 0.1030 | 1.3E+00
f(c,0%) 0.0168 | 1.8E-03 | 1.4E-16 | -0.5081 | 1.4E-01 | 4.0E-04 | 0.1296 | -3.0E+01

Tabelle 6.9: Regressionsfaktoren b; und b, inklusive deren Standardabweichungen s und
Irrtumswahrscheinlichkeiten p fur die multiple lineare Regressionsanalyse der transversalen
Makrodispersion At sowie die Faktoren Js/J; und 3= bo/b;.
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/ Grundlagen zur numerischen
Modellierung

7.1 Numerische Methoden

Eine Vielzahl natlrlicher stationarer Zustdnde sowieabb#ingiger Prozesse lassen sich mit
Differentialgleichungen in mehreren unabhangigen \eia - partielle Differential-
gleichungen (PDG)- beschreiben, so auch die Stromungs- und Transportpronesse
Untergrund.

Da eine vollstandige analytische LOsung praktisch aubzésse mit vereinfachten
Randbedingungen beschrankt bleibt, missen die diffedentielStromungs- und
Transportgleichungen numerisch gelést werden. Dazueretet man vornehmlich Finite-
Differenzen- oder Finite-Elemente-Verfahren, wobeesdi von einem ortsfesten Gitter
ausgehen, dem Euler-Verfahren.

Nach der Art der differentiellen Ableitungen unterscheidan elliptische, parabolische und
hyperbolische PDG’s. Parabolische PDG’s bestehen oar Termen zweiter Ordnung,
beispielsweise die  Stromungs- und die Diffusionspleng. In elliptischen
Differenzialgleichungen sind nur raumlische Ableitungermaitén, nicht jedoch zeitliche.
Ein Beispiel ist die stationare Stromungsgleichung eithe Laplace-Gleichung darstellt. Eine
Differentialgleichung, die ausschlie3lich aus Termestee Ordnung besteht — beispielsweise
die Gleichung des rein advektiven Transportes (ohnepes®nsterm) - nennt man
hyperbolisch. In diesem Fall sind verwendet man vorzeg®vnumerische Verfahren mit
beweglichem Koordinatensystem (Lagrange-Verfahren). sEidéeses Verfahren wird
Particle-Tracking-Verfahren genannt. Die allgemeinangportgleichung hat sowohl einen
hyperbolischen (Advektionsterm) als auch einen parabolisénézil (Dispersionsterm), sie
ist gemischt hyperbolisch-parabolisch und damit numerigdorimers schwierig zu losen.
Hier verwendet man sowohl das Euler- als auch das Lagraedakven, wobei es hier je
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nach Art des Verfahrens zu Stabilitatsproblemen bzw. nsamen Fehlern kommt
(Abschnitt 7.2). Alternativ bietet sich hierflir das so geteu@harakteristiken-Verfahren an,
bei welchem der advektive Transport mithilfe des Charskiteen-Verfahrens berechnet wird
und der dispersive Transport mit einem Finite-Differenzater Finite-Elemente-Verfahren.

Weitere Verfahren sind die Finite-Volumen-Methode - derso wie die FE- und die FD-
Methode zur Gruppe der Diskretisierungsverfahren gehort -Raelintegral-Methode und
die Bilanzmethode (CVM). Im Rahmen dieser Arbeit solthese jedoch nicht erlautert
werden und es wird an dieser Stelle auf Quellen ine@teschlagiger Literatur hingewiesen
[u.a.Kinzelbach 1992;Holzbecher 1996].

7.1.1 Finite-Differenzen-Methode (FDM)

Die einfachste der numerischen Methoden - die Finifeei2inzen-Methode - teilt das
Modellgebiet in Rechteckzellen auf: die Differentialgleing zur Beschreibung der
Stromung und des Stofftransports wird durch Differenzengoiein in Raum und Zeit
angenédhert. Das Prinzip der Finiten Differenzen soll ahhder dichteunabhangigen
Stromungs-(7.1) und Transportgleichung (7.2) ohne Quelleihaé, Zerfalls- sowie
Adsorptionsterme diskutiert werden:

%—':: KO2h (7.1)
%§+viezomze (7.2)

wobei 6 die entsprechende normierte Transportvariable Kanagon oder Temperatur ist.
Zur besseren Anschaulichkeit werden die zweidinmgrade Stromung im homogenen
porésen Medium sowie der zweidimensionale Transpettachtet. Die Gleichungen (7.1)
und (7.2) kdnnen in ihrer differentiellen Form viadgt geschrieben werden:

So oh _ 8%h , 8°h

Kot o oy (7.3)
2 2

06, 00, 98 _p 0°0 . 0°6 (7.4)

ot X 9x y y axz ayz

wobei v und y, die Darcy-Geschwindigkeiten in die beiden Richemg und y beschreiben
Das Prinzip der Finite-Differenzen-Methode bestalim darin, die Differentialterme in (7.3)
und (7.4) durch Differenzenquotienten in Raum drit anzundhern. Die Konzentrationen
und Piezometerhéhen werden damit nicht mehr komtilich im Modellgebiet berechnet,
sondern nur noch diskret an Gitterpunkten. Diesettefpunkte werden auch
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Berechungspunkte oder Knoten genannt, deren raumliche ibag@itternetz mit einem
Doppelindex (i,j) definiert wird. Ebenso wird das zeitbciKontinuum durch diskrete
Zeitpunkte ersetzt, fur die die neuen Konzentrationerredbmet werden. Der
Transportparameted;; bzw. die Piezometern6hg hn einem Knoten reprasentiert dabei den
jeweils mittleren Wert einer ganzen Zelle. Die rauhdicind zeitliche Diskretisierung soll im
Folgenden am Beispiel der Stromungsgleichung (7.3) ertanézden.

Raumliche Diskretisierung

Je nach der rdumlichen Richtung der approximierten Dislertisgen werden Vorwarts-,
Ruckwarts- und zentrale Differenzen unterschieden. Ber etégkeren Wichtung der in
Stromungsrichtung gelegenen Zellen spricht man Vornwartsdifferenzen im Raunbie
Funktion kann durch Taylorreihenbildung um die Piezometerhbire positiver Richtung
entwickelt werden und man erhélt folgende diskrete Appraiama

dh

d 0 h(x +Ax)-h(x) _ h(x +Ax)-h(x)

) > = > +0(Ax) (7.5)

Der diskrete Term ist somit nur eine Naherungslosung fiirdiféerentiellen. Die Differenz
beider Seiten der Gleichung (7.5) nennt man Abschneidefelder émgl. truncation error)
der Ordnung n und bezeichnet ihn mit O]}

Werden stromabwarts gerichtete Zellen starker gewjchteandelt es sich um
Ruckwartsdifferentiatioom Raumund man erhélt folgende N&herung:

dh

~h0) ~h(x-Ax) _ h(x) - h(x - &x)
dx

) A A +0(Ax) (7.6)

Sowohl durch Vorwarts- als auch durch Rickwartsdiffereneststehen damit Fehler 1.
Ordnung.Subtrahiert man (7.5) und (7.6) erhalt manZbatralen Differenzem Raum

dh
dx

X - h(x +Ax;;:l(x —Ax) N O{(AX)Z} (7.7)

Bei der Bildung zentraler Differenzen verbleibt damin drehler 2. Ordnung. Die
Approximation der 2. Ableitungen erhalt man durch Addiereidldr Gleichungen (7.5) und
(7.6):

Sigix Dh(MX)_(Z;x(Q £hbx =2, ofiaxe) (7.8)
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Die raumlich diskrete LOsung der stationaren Stromungsgiag (7.3) ist mitAx; = Ax fur
alle i sowieAy, = A yfur alle j wie folgt:

So Ah _ Pisay =2y 0y Py =205 40

Koar (ax)* (ayy

(7.9)

Ist die Stromung stationar - wie in den Untersugfamder hier vorliegenden Arbeit - entfallt
der Speicherterm ¢&h/At = 0) und damit die Zeitabhangigkeit. Fir den w&eehten Fall
gleicher Gitterweiten in x- und y-Richtung, dAx = Ay ist die Piezometerhthe am Knoten

I,j mit den 4 umgebenden Knotenwerten gekoppelt:

So Ah _1
o 080 _Z(him +hig, +hy o +hy ) (7.10)

Zeitliche Diskretisierung

Durch die raumliche Diskretisierung entstehen N ichlengen mit N Knoten und N
Ungekannten, aus denen schrittweise in diskretetscheitten dt — deren Lange variieren
kann - die Konzentrationen fur den Zeitpunkt t+= At berechnet werden. Zur vereinfachten
Darstellung wird an dieser Stelle fur die oOrtlicheskretisierung ein Operatdr eingefiuhrt.
Die zeitlichen Diskretisierungen der raumlich detien Stromungsgleichung (7.9) ist dann:

h(t + At) - h(t)

= <t an)+ (- <) mh(t) (7.11)

wobei k ein Wichtungsfaktor ist, der zwischen 0 und 1tlidgt k =0 spricht man vonvoll
expliziten Verfahren(Ruckwarts-Euler-Verfahren) und fiik =1 vom voll impliziten
Verfahren(Vorwarts-Euler-Verfahren). Alle Verfahren mat <1 sind implizit, wobei es fur
den Fall, dass man beide Zeitebenen gleich gewjchta. « =05, Crank-Nicolson-
Verfahrengenannt wird.

Beim expliziten Verfahren £=0) werden fur die ré&umlichen Differenzen die
Konzentrationen des vergangenen Zeitschrittes \vedete werden und alle
Knotengleichungen unabhéangig voneinander gelostsd3i Verfahren ist zwar einfach zu
programmieren und benétigt wenig Speicher- und Besbfwand, es wird jedoch bei zu
groBem Zeitschritt instabil. Die entsprechendenbifit@skriterien sind im Abschnitt 7.3
beschrieben.

Aufgrund der Uberwiegenden Nachteile des explizitgisungsverfahrens, werden fir
numerische Simulationsprogramme fast ausschlief3iioplizite verwendet. Beim total
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impliziten Losungsverfahrerk(=1) errechnet man die raumlichen Differenzen der newsn
den unbekannten Konzentrationen des neuen Zeitschbiieeginzelnen Knotengleichungen
sind damit nicht mehr wunabhangig voneinander, sondern missHs lineares
Gleichungssystem betrachtet werden. Dieses kann fuStli@anung wie folgt geschrieben
werden:

A h(t+at) =f(t) (7.12)
A Matrix der bekannten Gro3en (Gitterabstande dxngyK)
h Vektor der unbekannten Piezometerhdhe zum Zapt + At
f(t) bekannte Randbedingungen und Quellterme

Bedingt durch den Differenzenquotient (7.10) istlele Knotenwert nur mit seinen 4
umgebenen Grolien gekoppelt, so dass die anderdfiz€oten der Matrix A Null ist. Eine
solche Matrix nennt sich Band-Matrix, sie ist dioesetzt. Der Speicherplatzbedarf steigt
dabei proportional zur Bandbreite und diese istdeiam abhangig von der Richtung der
Knotennumerierung. In einem rechteckigen Modebyitbewirkt eine Numerierung in der
Richtung der kirzeren Rechteckseite eine kirzemdBaite und damit einen geringeren
Speicherplatzbedarf.

Sowohl im FD- als auch im FE-Verfahren besteht Bedmatrix der Stromung sowie des
Transportes ohne Konvektion aus einer Hauptdiagomoad zwei Nebendiagonalen, die
symmetrisch gegentber der Hauptdiagonalen sind. gégentber fihrt die ,upwind“-
Diskretisierung des Transportes zu einem unsymsadin Gleichungssystem, die mit
entsprechenden Gleichungslosern fur unsymmetriddaeizen berechnet werden missen
und damit einen erhdéhten Speicher- und Rechenbedartiert.

Zur Losung des impliziten Gleichungssystems wendiezkte oder iterative Gleichungsloser
verwendet.

Direkte GleichungsléserBeim direkten Verfahren — z.B. Gaul3-, Cholesky-rodérout-
Verfahren - wird die Koeffizientenmatrix in die o einer Dreiecksmatrix gebracht, die
anschlieBend durch Vorwarts- oder Ruckwartsdiffeation im Raum geldst wird. Da die
Anzahl der Rechenoperationen fir das Losen descl@irgssystems mit dem direkten
Gleichungsléser proportional zu N x B? ist - woBailer Bandbreite entspricht - ergeben sich
bei einer grollen Knotenanzahl und Bandbreite eimeirtschaftlich grof3e Rechenzeit.
Demzufolge wird dieses Verfahren vorrangig bei Mtatemit geringer Elementezahl bis zu
einigen 10000 Kinzelbach 1992] verwendet. Andererseits ist dieses Verfalsehr genau
und bedingungslos stabil.
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Iterative GleichungsldserBei groRen Modellen kommen iterative Losungsverfahren in
Betracht. Folgende Verfahren sind ublich:

Jacobi-MethodeDieses Verfahren verwendet die umgebenden Gro3entdasZaitschrittes
und lost damit das Gleichungssystem. Anschlielend wird laationsprozess unter
Verwendung der neuen GrofRen gestartet. Die Rechnung fUuEZeleschritt t +dt ist dann
beendet, wenn sich die H6hen mit der Iteration nicthimvesentlich andern.

Gauss-Seidel-Methodd®iese Methode ist gegentber der vor genannten eine vetbesser
wobei hier die Werte des alten Zeitschrittes nur nfichdie voraus liegenden Elemente
verwendet wird, fur die zurtickliegenden Elemente werdegitsedie neu berechneten Werte
verwendet.

ADI- oder IADI-Method€lterativ Alternating Direction Implicit). Bei dies Methode werden
die Grol3en in einer Zeile oder Spalte mit der implizkethode direkt gelost, die anderen
GroRen werden explizit berechnet. Dabei geht man zwerstarts durch alle Zeilen und
Spalten und anschlie3end wird die Iteration rickwarts fartgef

PCG-Verfahren (Preconditioned Conjugate Gradient). Bei diesem bpawerwendeten
Verfahren wird die Koeffizientenmatrix (7.12) iteratils Minimierungsaufgabe gel6st. Dabei
kann das Konvergenzverhalten mittels eines Prakonditiosideschleunigt werden. Diese
Methode ist sehr schnell, konvergiert jedoch nicht imnigas CG- Verfahren ist auf
symmetrische Matrizen beschrénkt und kommt deshalb vagafiy die Lésung der
Stromungsgleichung in Betracht. Zur Losung unsymmegisGleichungsmatrizen wurden
spezielle CG-Verfahren entwickelt, wie beispielswede#s GMRES-Verfahren und das
ORTHOMIN-Verfahren. BeinGMRES-Verfahrer{Generalized Minimal Residual) wird das
Gleichungssystem uber eine Minimierungsprozedur geléas. @RTHOMIN-Verfahrenist
eine relativ neue Methode zur L6sung unsymmetrische adatriSein Konvergenzverhalten
hangt von dem Verhaltnis zwischen minimalem und maximdiggenwert der Matrix ab.
Beide Verfahren kdnnen durch entsprechende Vorkonditioamjebeschleunigt werden.

Das Ldsen nichtlinearer Probleme, wie beispielsweisktlmeare Abbau- und Zerfalls- oder
Adsorptionsprozesse sowdichteabhéngign Transportprozesse erfordert eine subiterative
Losung des Gleichungssystems. Dafir kommen zwei iterdterfahren in Frage: Picard-
Iterationen und Newton-Verfahren.

Picard-Iterationen. Dieses Verfahren ist einfach zu programmieren, der Anéwv fur
Speicher- und Rechenleistung ist akzeptabel. Es konvejggeich schlecht und wird deshalb
nur selten verwendet.
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Newton-Verfahren.Dieses Verfahren hat im Gegensatz zu anderen Methaure
Konvergenzeigenschaften. Nachteilig sind jedoch der groffenmsche Rechenaufwand, die
aufwendige Programmierung, die benétigten Parameteraidein und eine Differgenz im
Falle unglinstiger Anfangsnéherungen.

7.1.2 Finite-Elemente-Methode (FEM)

FE-Verfahren spielen bei der Simulierung verschiederfStenarien in Natur und Technik
eine immer bedeutendere Rolle, so auch bei der Modelliervon Stromungs- und
Transportprozessen im Untergrund. FD-Verfahren sind zwaerlssig und einfach
programmierbar, jedoch unflexibel bei unregelmaiig ralati”dufteilung der Gitternetze
und unbeholfen bei der Bearbeitung tensorischer Konzepte beispielsweise dem
DispersionstensorKlinzelbach,1992]. Fur solche Anwendungen wird die Finite-Elemente-
Methode verwendet. Wahrend die FD-Methode Konzentraticem Knoten beschreibt, die
einen Mittelwert Uber die jeweilige Gitterzelle daliste wird bei der FE-Methode die
Konzentration an jedem Punkt des modellierten Bereidoesh eine Interpolationsfunktion
beschrieben. Dies geschieht Gber eine Beschreibung durdbhtete Residuen, d.h. eine
Variable, hier am Beispiel der Piezometerhbhe h wird Bkinearkombination von
Interpolationsfunktionen dargestelit:

huwh:mm@w (7.13)

i
wobei ¢ die zeitunabhangige Interpolationsfunktion ist, die so geeaBasisfunktion, idie
Piezometerhdhe an einem Knoten i sowie N die AnzahKdeten. Von dem Wert Eins am
Knoten j sinkt die Basisfunktion bis zu Null an allen @ampenden Knoten. Meist werden

guadratische Basisfunktionen verwendet, in dem Programenfudalie vorliegende Arbeit
verwendet wurde, sind es bilineare.

Mit der Finite-Elemente-Methode wird eine Differengigichung in eine
Funktionalgleichung umgewandelt. Am Beispiel der dichebhangigen
Stromungsgleichung soll dies erklart werden.

so%—i[ﬁmh)—q* =0 (7.14)

Die differentielle Stromungsgleichung (7.14) kanihitfe eines Operators O(h) beschrieben
werden:
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O(h):SO%—DEﬁKDh)—Q* =0 (7.15)

Die Parameter Sund K werden dabei elementeweise oder zellenwdisaetisiert Yoss
2003] sowie h nach (7.13) knotenweise. Damit istdiskrete Losung nur eine Naherung und
nicht exakt. Es verbleibt ein Residuum R:

((ofh))) =R(x,y.1) (7.16)

wobei ((O(h))) das Resultat der approximierten Strémungsgleighish Ziel der Finite-

Elemente-Methode ist es, das mittlere Residuum dibsrgesamte Modellgebiet mit dem
Volumen V zu Null zu minimieren. Dazu verwendet nmdie Methode der gewichteten
Residuen:

J(ob)a(x.yav = [R(x.y.th (xy)av =0 i=1 (7.17)

\Y \Y

wobei y eine so genannte Gewichtsfunktion ist. Im Galekkamfahren wird diese Methode
vereinfacht, indem als Gewichtsfunktionen fir da®siBuum die oben genannten
Basisfunktionen verwendet wird. Damit steht dasidResn orthogonal auf dem Raum der
Funktionen. Wahrend fur die Stromungsgleichung itflyéineinen das Standard-Galerkin-
Verfahren verwendet wird, gibt es fur die Transgithung andere Variationen dieser
Methode, die Petrov-Galerkin-Methode oder die Ta@alerkin-Methode. Umfassende
Zusammenhange dazu lassen sich u.aSamwarz1991], undKinzelbach[1992], Jung und
Langer [2001] sowie iW0ss[1985, 2003] finden.

Ersetzt man nach der Standard-Galerkin-Methodeedieelnen Terme dieser Gleichung
(7.29) durch deren gewichtete Residuen entstefpeiiole Funktionalgleichung:

£<<so ) gav - fle i on)))gav - \.[<<Q* Nadv=0 i=IN 719

Die Terme in den Doppelklammern entsprechen demoappierten diskreten Werten der
jeweiligen Terme in (7.29). Zur Vereinfachung de§ @rms von (7.18) wird das so genannte
Green’sches Theorem verwend€o§s,2003]:

[Ewladv = [(w madr —\j/(w ARV (7.19)

Y Q(v)
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wobei A eine skalareW eine vektorielle GroR3e isQ die Berandung unaeh ein Vektor
normal zur Berandung. Mit dieser Formel lassen siehrdumlichen Ableitungen 2. Ordnung
durch solche erster Ordnung ersetzen und damit wird anszdeiten Term der Gleichung
(7.18) folgendes:

_ JID (KoY Jgav = - jv l§<Kih>> Mgdr + i ((«OnY) Dagdv (7.20)

of

Der erste Term der rechten Seite von (7.20) reptigse die Zu- oder Abflisse Uber die
Berandung des entsprechenden Modellgebietes urdl hénfig Null. Setzt man (7.20) in

(7.18) ein und integriert jeden Term der approxitese diskreten Stromungsgleichung, erhalt
man fir jeden Knoten des Modellgitters folgend@®trngsgleichung:

dh, & _ ._
sVilt) g + 2 i =Q i=1 (7.21)
i=1

wobei |; die integrierte hydraulische Leitfahigkeit ist unddie Piezometerhohen aller von i
verschiedenen Knoten. Man erhalt damit N integgiegewichtete Approximationen der
Differentialgleichung, die nun unabhéngig von rdchdn Koordinaten sind und zeitlich
abgeleitet werden mussen.

Die zeitliche Diskretisierung entspricht sinngencieRer in der FD-Methode, nur dass bei der
FE-Modellierung das Gleichungssystem aufgrund seliehtdiagonalform nicht explizit
I6sbar ist.

Die nach der FE-Methode raumlich integrierte Strigagleichung kann nun zeitlich diskret
geschrieben werden:

At n+l

Sv(hp+l—h|r]j+ZN:ln+lhn+l:Q* i ::L_ (7 23)
Vi i [ .
=1

7.1.3 Charakteristiken-Verfahren

Das Charakteristiken-Verfahren wurde entwickelt, dimmstérende numerische Dispersion zu
vermindern. Diese Methode I6st den konvektiven Tl  Transportgleichung mit der
Charakteristikenmethode, den restlichen Teil mit\vdegenannten FE- oder FD-Methode. In
einer Variante dieser Methode wird der konvektiveozZess durch die Bewegung der
Tracerteilchen mit zugewiesener Anfangskonzentnatientlang der Charakteristiken
modelliert [Kinzelbach 1992]. Diese Anfangskonzentration kann durch snde
Transportprozesse, beispielsweise der dispersenCuaigdlen und Senken verandert werden.
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Die Dispersion geschieht in einer Ubertragung von Konzémen eines Teilchens hoherer
auf ein Teilchen mit niedrigerer Konzentration. Weitd@ianten dieser Methode arbeiten
mit Rickwartscharakteristiken oder Knotenkonzentratiofi@nzelbach,1992]. Gegentber
FD- und FE-Methoden ist das Charakteristiken-Verfahriégn groRe Pecletzahlen besser
geeignet, jedoch nicht flr extreme Verhaltnisse vdaradie haufig in heterogenen porésen
Medien bzw. im Feldmal3stab zu finden sind. In der Effizider Berechnung nimmt es einen
mittleren Platz zwischen einerseits FD- und FE-Vedahund andererseits dem Random-
Walk-Verfahren ein.

7.1.4 Particle-Tracking-Verfahren

Das Particle-Tracking-Verfahren, zu dem das Random-Walifaliren gehort, ist ein

Verfahren mit beweglichem Koordinatennetz (Verfahrechnaagrange), das bereits in
Abschnitt 3.3.4 vorgestellt wurde. Bei diesem Verfahren bewegeh Tracerteilchen in

zufalligen Bahnen des Stromungsgitters. Jedem Teilchehdabei eine feste Konzentration
zugewiesen. Die Dispersion wird durch eine Uberlagerung vomekbiver und zufélliger

Teilchenbewegung erzeugt. Die Anzahl der Tracerteilchennir &itterzelle liefert deren

Konzentration $cheideggerl958;de Jong 1958].

Im Gegensatz zu den FD- und FE-Verfahren ist dieselMen sehr robust, erzeugt keine
numerische Dispersion, ist sehr einfach auf 3D-Preze$kertragbar, der benétigte
Speicherplatz ist im Verhaltnis zu den anderen genannteialven geringer und es kann
problemlos der kombinierte Transport mehrerer Schadsiaffeh Uberlagerung der Teilchen
simuliert werden. Es ist das einzige Verfahren, dassibem rein konvektiven Transport (a

= a = 0) sinnvolle Ergebnisse liefert. Nachteilig ist, dassh dbei Simulation hoéherer

Konzentrationen eines Stoffes durch die grol3ere Teitbbie die Rechenzeit stark
vergrol3ert. Aul3erdem treten Oszillationen auf und diesiBetat der Parameter wird durch
die zufallige Bewegung der Teilchen Uberlagert. Die Ergsenisind gegeniber denen
anderer Methoden weniger prazise, insbesondere bei geriedgrendichte.

7.2 Stabilitat und Konsistenz

Konsistenz einer numerischen Methode bedeutet, dass die Differamischen der
Differenzialgleichung und ihrer diskreten Approximationt kieiner werdenden Orts- und
Zeitauflosungen ebenfalls kleiner wird. Uber eine Tagitenentwicklung wird die
Konsistenz einer numerischen Methode Uberpdifhg,2001].
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Stabilitat. Numerische stabilist ein Verfahren, wenn Differenzialgleichung und
Naherungslosung divergieren. Die Untersuchung der Heftlgitanzungen wird
Stabilitatsanalyse genannt.

Die Konvergenzeiner numerischen Ldsungst dann gegeben, wenn der Abbruchfehler
zwischen exakter und genéherter Losung fir beliebige Aufiisurgegen Null geht.
Praktisch bedeutet dies, dass die Losung genauer wird, die#bmessungen der diskreten
GroRRen kleiner werden. Gilt die Konvergenz in allen Disg&etungspunkten, so spricht man
vondiskreter KonvergenDabei gilt Pung und Langer2001]:

Konsistenz + Stabilitdt = diskrete Konvergenz.

Konsistenz und Stabilitat sind bei ausreichend fein¢lictear und raumlicher Diskretisierung
— durch Einhaltung des Courant-, Neumann- und des Gitterpddteizariteriums -
gewabhrleistet.

Insbesondere explizite numerische Verfahren flhren rmiabilitdten, wenn bestimmte
Kriterien zur Wahl der Zeitschrittlange nicht erfillt nden. Folgende Kriterien sind fir die
Stabilitat eines expliziten FE- und ebenso eines FOaVieens sind einzuhalten:

DasCourant-Kriteriumsoll garantieren, dass die zu einem ZeitschrittnerezZelle enthaltene
Konzentration eines Inhaltsstoffes nicht grof3er werden ldsseine konvektiven Zuflisse.
Fur raumlich zentrale Differenzen gilt im zweidimemsaéen Modell das so genannte
Courant-Friedrich-Lewy-Kriterium, auch Courant-Kriteriigenannt:

LAt u, [At
Co, = UXAX <1 Co, = yAy

<1 (7.24)

Das Neumann-Kriteriumist ein unbedingtes Kriterium fur ein explizite N&hren, deren
Einhaltung sichert, dass der Konzentrationsgradienerhalb eines Zeitschrittes durch
disperse Massenfliisse allein nicht umgekehrt wekden:

DXXZ + DWZ At< 05 (7.25)
()" (o)

7.3 Numerische Dispersion und Oszillationen

Bei der numerischen Losung der Transportgleichuemgen sich zwei Arten von Problemen:
numerische Dispersion (Bild 7.1) und Oszillatior(&®). Beide Fehlerarten treten dabei je
nach Wahl des Diskretisierungsschemas komplemeungnander auf.
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Numerische Dispersion und Oszillationen entstehen duraidaimentale numerische
Inkonsistenzen rdumlicher und zeitlicher Approximationed kbnnen mittels Taylorreihen-
Entwicklung ermittelt werden. Die klassische Galerliathode ist fur eine elliptische
Methode optimal geeignet ist, d.h. beispielsweiseefiie stationare Stromungsgleichung. Da
die advektive Transportgleichung jedoch hyperbolisch igtrt fliier die Verwendung der
klassischen Galerkin-Methode in einem zu groben Modeigitu oszillatorischen Lésungen.
Ein so genannteSitter-Peclet-Kriteriumsollte eingehalten werden:

[A
:uxmxsz Peyzuy Yy
Dxx vy

Pe, <2 (7.26)

Grundsatzlich sollte auch beim impliziten Lésungéeren das Courantkriterium (Abschnitt
7.2) eingehalten werden. Damit werden Oszillatiomezitgehend verhindertKjnzelbach,
1992]. Zur Vermeidung der Oszillationen kann aues do genannte ,upwind“-Verfahren
bzw. ,upstream“-Wichtung (Ruckwartsdiskretisieruing Raum) verwendet werden. Dieses
Verfahren kommt insbesondere dann zur Verwendumgnwein Modellgitter sehr grob ist
und der disperse Anteil der Transportgleichung ggiing. Zur Glattung der Losung wird
beim ,upwind“-Verfahren jedoch ein kinstlicher Daspionsterm erzeugt, die so genannte
numerische Dispersion

D = uiz% (7.27)
Zum Ausgleich diesen Effektes kann man diesen Wem der Eingabe-Dispersion
entsprechend abzieheWgods et al.2003]. Werden die Gitterabstande so gewahlt, dass
Anteil der Dispersion gegenuber dem konvektiven efineinen bestimmten Wert nicht
unterschreitet, kann die numerische Dispersion m#ger der physikalischen vernachlassigt
werden (Peclet-Kriterium).

Im Programm SUTRA wird ein Faktor zur ,upstream“édMiung UP eingegeben, wobei UP
zwischen 0 und 1 liegt. Ist UP = 0, dann wird diaskische Galerkin-Methode ohne
Lupstream“-Wichtung verwendet, bei UP = 1 die s@@hdige ,upstream“-Wichtung. Bei 0 <
UP <1 liegt die Wichtung entsprechend dazwischen.

An dieser Stelle wird auf einige interessante Dsshkonen zu diesem Thema verwiesen [u.a.
Koch and Zhang1990, 1992; Kinzelbach, 1992¢ss 1984, 2003].
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Bild 7.1:

Bild 7.2:

C {L
t r+ At
i e P e i
0 ; “\ ";/ .
\\] numerisch berechnete

eAY i\ Konzentration zum

=i\ L pAs—s ]\:"d Zeitpunkt ¢ + At
L S -
le——— A ————— > A —— ] X
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el . il ®

Xi-1 Xi-1 Xy Xivd Xi+1

Numerische Dispersion einer Konzentrationsfront [nach Bear, 1979]

Analytische
Lésung

Numerische
Loésungen

X

Oszillationen in der numerischen LOsung einer Konzentrationsfron im Vergleich zur
analytischen Lésung [nach Bear, 1979]

7.4 Verifizierung, Kalibrierung und Prognose

Verifizierung

Ein Modell muss verifiziert werden, d.h. die mathemagschZusammenhange eines
Programms missen anhand von ausgewahlten Testmodellean al®lytische Losungen
bereits bekannt sind (so genannte Benchmark-Tests) - gemnigien. Das in dieser Arbeit
verwendete Programm SUTRA wurde von verschiedensten Aufor@rKoch, 1990, 1998;
Voss and Koch2001, Woods et a] 2003] und vom Verfasser selbatoss 1984, 2003]
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7 GRUNDLAGEN ZUR NUMERISCHEN MODELLIERUNG

bereits umfangreich getestet, und deshalb wird in dieseeithAauf ein weiteres Eingehen
diesbezuglich verzichtet.

Kalibrierung

Unter Kalibrieren — auch Eichen genannt - eines Modelisteht man die Ausrichtung dieses
auf im Feld- oder Laborversuch gemessenen Daten. bBufg des Stromungsmodells
bildet dabei immer eine Grundlage der Eichung des Transpdeits, wobei letztere
aufgrund der zeitlichen Konzentrationsentwicklung und insfésre bei Dichteabhangigkeit
wesentlich komplizierter und nicht immer eindeutig istchii eindeutig bedeutet, dass
verschiedene Parameterkombinationen zu einer identisgGhezentrationsausbreitung fiihren
kénnen.

Prognose

Mit einem verifizierten und Kkalibrierten numerisch&vodell kbnnen Prognosen fir das
Auftreten zukulnftige Ereignisse gemacht und méglichen@in@s- und Transportszenarien
simuliert werden.

Sensitivitatsanalysen

Sensitivitdtsanalysen testen, wie sich die Varigdtitler Eingabeparameter auf die Ergebnisse
auswirken und sind damit ein wichtiges Hilfsmittel fur dievor beschriebene Eichung eines
Modells. Die Sensitivitat eines Parameters it das Verhaltnis der Anderungen der
Modellergebnisse d(AP) zu den Anderungen der EingabeparameRr[d(Eh 1989]:

d(AP)

Ist S grof3, dann ist die Modellsensitivitat beziglich diesesiRaters grof3, wahrend bei
kleinem Sp eine nur geringe Sensitivitat besteht und der Esnftisses Parameters
vernachlassigt werden kann. Daraus kann eine Rangfolge denéarsensitivitat aufgestellt
werden.

Obwohl die Sensitivitatsanalyse gegentber der rein metstischen Modellierung, die eine

einzige Realisation mit nur einer Kombination von Eingabametern betrachtet, eine
Weiterentwicklung darstellt, die auch Prognosen zuldiss deren Anwendung dennoch

begrenzt. Die Parametervariationen erfolgen gleichgnéaBer das gesamte Gebiet und die
heterogene raumliche Struktur des porésen Mediums -aldiewichtigste Ursache der

Modellunsicherheit bekannt ist - wird nicht berlcksichti@ies war der Ausgangspunkt fir

die Entwicklung der stochastischen Modellierung.
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7 GRUNDLAGEN ZUR NUMERISCHEN MODELLIERUNG

7.5 Inverse Modellierung

Bei der Standard-Modellierung werden bekannte Eingabepananoeteisgesetzt und daraus
die Stromungs- und Transportmodellierung durchgefiihrt.sD&s jedoch nicht moglich, alle
Modellparameter zu definieren, sei es aus 6konomischenaodbartechnischen Grinden. Es
verbleiben unbekannte Parameter, die lGber bereits bekaneteizeln sind.

Bei der inversen Modellierung werden diese Parametange Isystematisch variiert, bis die
Differenz zwischen einer gemessenen Grofeued simulierten & an den Messstellen
minimal wird:
2
N g S
c’—C
X :Z( i ~ i j (7.29)
|

i=1

wobei N die Anzahl der vorhandenen Messpunkte istaufid] die Standard-abweichung der
Messung an der Stelle 1.

Das Prinzip der inversen Modellierung wird angewandt, um eidédWlcautomatisch zu

eichen. Aufgrund der Nichteindeutigkeit wird sie jedoch biskerangig zur Eichung von

Stromungsmodellen verwendet. Eine automatische Eicluasg Transportmodells mittels
inverser Modellierung erweist sich aufgrund der vielfaltigearametereinflisse als sehr
komplex.

Einen allgemeinen Uberblick tiber die Parameteridentifikatizw. (ber die inversen
Modellierung geben Yeh, 1986, Sun, 1994] und im speziellen Fall des advektiven
Transportesfochand Zhang1992].
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8 Numerische Untersuchungen

8.1 Stromungs- und Transportmodell SUTRA

Fur die numerischen Modellierungen in dieser hier vgelielen Arbeit wurde das
Stromungs- und Transportmodell SUTRXoss 1984, 2003] verwendet. Einerseits ist es
weltbekannt, frei erhaltlich, umfassend dokumentiert uridsget [u.a. voiKoch, 1990, 1998;
Voss and Koch2001, Woods et aJ 2003] und andererseits ist sein Programmcode fir
individuelle Anderungen offen.

SUTRA (Saturated-Unsaturated-Transport) ist ein dreidimneakes Finite-Elemente-Modell,
das folgende Prozesse im Untergrund simulieren kann:

1. diedichteabhangig gesattigte oder ungesattigte Grundwasserstromung und

2. den Transport
a) eines gelosten Inhaltsstoffes oder
b) von thermischer Energie.

Réaumlich wird das Modell in Elemente, Zellen und Knoteitd(B.1 links) aufgeteilt, wobei
das Modellgitter fur die zweidimensionale Simulatias guadrilateralen Elementen mit einer
finiten Dicke in der 3. Dimension besteht (Bild 8.1 recht§)ie zeitliche Diskretisierung
erfolgt nach der Methode der Differentenquotienten. Tramparameter wie der
Speicherkoeffizient oder die Permeabilitdt konnen entwexle Konstante je Element
angegeben werden oder als Wert, der knotenweise odeneeile bestimmt wird.

Aufgrund der oben genannten Vorteile findet es in der Praxgbesondere bei der
Modellierung dichteabhéngigr Transportprozesse breite Anwendung. Beispielsweise
untersuchteYoss and Koch2001] verschiedene Pumpeffekte auf das Salzwasser-Upconing
im Brandenburger Tiefland untlarayan et al.[2003] auf die Salzwasserintrusion im
Burdekin Delta/North Queenslandutchings and Tarbo003] entwickelten ein Modell zur
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Simulation der Salzwasserintrusion in FloridBayne et gl [2001] untersuchten die
dichteabhéngign Transport im Kistengebiet Georgias und nutzten SUg&allelPayne et
al, [2003] zu dem dichteunabhangigen Programm MODFL®W®¢&h [1990] untersuchte die
Anwendbarkeit des Programms SUTRA hinsichtlich seiner Mbkgiten und Begrenzungen
und entwickelte eine neue FE-Technik fur die Transportsimualah einem ungespannten
Aquifer [Koch, 1992]. Eine weitere Modifikation des SUTRA-Codes schiMgods et al
[2003] vor. Diese berechnet die storende numerische Bispeund eliminiert sie. Auch in
der Modellierung des Warmetransport findet das Programm Aduve, beispielsweise
simulierten Westbrook and O’Neill [2003] den zweidimensionalen durch die
Kontinentalverschiebung der pazifischen Platte verursachtWarmetransport in
Kolumbien/Studpanama.

Projection of an element

Bild 8.1: Links: Definition der Zellen, Elemente und Knoten und rechts: quadrilaterales Element eines
zweidimensionalen Finite-Elemente-Gitters im Programm SUTRA [Voss, 2003].

8.2 Konfiguration des numerischen Modells

8.2.1 Raumliche Diskretisierung

Die Wahl der GittergrolB3e ist ein Optimierungsprozess. rE@ms missen die
Stabilitatskriterien (7.2) eingehalten werden, anderarseiichst der Rechen- und
Speicherbedarf der Simulation mit der Anzahl der Elemdiatw. Knoten. Fur das in der
Arbeit verwendete vorkonditionierte PCG-Verfahren wsiater Aufwand an arithmetischen
Operationen wieN*?In £, der Rechenbedarf hat damit die Ordnt@@\lm) wobei N die

Anzahl der Unbekannten — d.h. die Knoten- oder Elserahl — und das Abbruchkriterium
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8 NUMERISCHE UNTERSUCHUNGEN

fur die Iterationen ist. Der Speicherplatzbedarf fiilr RCG-Verfahren wachst linear mit der
Anzahl der Unbekannten bzw. hat die Ordm@(@ll).

Mit Berlcksichtigung der oben genannten Grenzen wurde die &éahlodelgitters fur diese
Arbeit optimiert. Aus den Gitterpecletzahlen (7.35) lassh stine Maximalgittergrofe
berechnen:

2D, 2D,
<= 2
- dy< 8.2)

dx <

y

wobei die Dispersionskoeffizienten; Bir den allgemeinen Fall beliebiger Stromungstialgt
nachBear[1979] aus Gleichung (3.3) wie folgt berechnet deer.
2

_aquf +agu

2 2
a-u, +a, u
=Ty "L7x m Y +D, (8.3)

D
u

XX + DO Dyy

Nach Welty et al[2003] werden mit aund & die Gesamtdispersionslangen bericksichtigt.
Diese sind in einem heterogenen Medium — aufgresdzdsatzlichen makrodispersen Anteils
groBer als die Eingabeparameter der korngeristpeshn Dispersivitat inklusive der
Diffusion. Fur die kleinstmdgliche Dispersion - di@rngertstbedingte - ergdbe sich bei
Annahme eines Geschwindigkeitsverhaltnisses vghi u= 1*10° eine erforderliche
GittergroBen von dx< 4*10° m und dy < 4*10' m. Mit Beriicksichtigung eines
Sicherheitsfaktors wurde ein Gitternetz von dx 520 m und dy = 1.25*18 m und damit
ein Gesamtgitternetz von 38 416 (392 x 98) Elenregmwahlt. Die sich daraus ergebenden
Pecletzahlen von Re 1.25 bzw. Pe= 0.06 erfullen das oben genannte Pecletkriterium.

Wirde man zur besseren Auflosung die Gittergro3enrdl dy halbieren, ergabe sich eine
vierfach groéf3ere Elementeanzahl und damit eine amBtache erhéhte Rechenzeit gegenltber
dem gewahlten Modell. Die durchschnittliche Reclegnfiir das gewdahlte PCG-Verfahren
mit NE = 38416 lag fur eine dichteunabhédngige Mbeleing bei t ~ 10 min. Durch
Halbierung des Modellgitters wirde sich diese auf 80 min erhéhen. Hinsichtlich der
praktischen Durchfiihrung von bis zu 600 Monte-G&ilmulationen musste dies deshalb
verworfen werden. Es kommt hinzu, dass aliehteabhéngig Modellierung aufgrund der
Koppelung des Gleichungssystems eine ErhOhung dmhdtzeit gegenuber der eines
Tracermodells benétigt. Bei den hier durchgefih&enulationen lag diese je nach Szenario,
d.h. in Abhangigkeit von Konzentration, Randbedimggn, Eigenschaften des pordsen
Mediums sowie numerischer Parameter (z.B. Zeitgatitr) zwischen 3 und 6 Stunden.
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8.2.2 Zeitliche Diskretisierung

Die Wahl der ZeitschrittgrofRe ist im Wesentlichen algiginvon der Gittergrof3e, dem
angesetzten Stromungsgradienten und dem Dichtegradie@en. Vermeidung von
Oszillationen muss auch fur die in dieser Arbeit verwamempliziten Losungsverfahren
das Courant-Kriterium eingehalten werden. Es ergab fig tromungsgeschwindigkeit von
u = 1 m/d folgende maximale Zeitschritte:

At, < S& =216G  bzw. (8.11)
X
At, < % =108Gs (8.12)

y

Fur die numerischen Simulationen wurde ein Zeittichmon At = 600 s bei u = 1 m/d
ausgewahlt, die bei hoheren Geschwindigkeiten estsend umgekehrt proportional dazu
verringert wurde.

8.2.3 Numerische Fehler

FlUr den ungunstigsten Fall mit einer Stromungsgestigkeit von u = 8 m/d ergab sich
folgende numerische Dispersion in horizontaler Rinb:

2
DN = uxz%: 322007 T bzw. (8.3)
DY u?
AN ==x = B = 3470107 m = 35mm (84)
2

Da in den Untersuchungen der vorliegenden Arbeit die transversale Dispersion im

Gleichgewichtszustand betrachtet wird, d.h. wens ¢, wird die numerische Dispersion in

Stromungsrichtung uninteressiert. Die numerischgp@rsion normal zu dieser Richtung ist
durch das gunstige Zusammenfallen von Koordinattagy und Strémungsrichtung in den
meisten Fallen vernachlassigbar gering. Numerischests an den drei Sandpackungen
bestatigten dies. Fur den ungunstigsten Falles @886igen Stromungsgeschwindigkeit in

vertikaler Richtung lasst sich die numerische Disjp@ fir die Sandpackung 2 wie folgt

berechnen:

2
D) =v,?£l= 26000 ™ bzw. (8.5)
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DN 2
AN =Y =Yy At 315105m= 003mm (8.6)
U2

Fir die 2. Sandpackung ergibt sich fiir u = 8 mfg éispersionslange vonrA 6,5*10% m.

Die numerische Dispersion betragt damit nur ca. 8o Gesamtdispersion in transversaler
Richtung und ist mit nur 0.03 mm sehr klein gegemibnoglichen Mess- und
Berechnungsfehlern.

Nach Woods[2003] kann die numerische Dispersion durch Vegieder Zeitschrittlange
ermittelt werden. Testrechnungen mit verschiedefetschritten ergaben auch hier nur eine
vernachlassigbar geringe transversale numeriscégeixion (Bild 8.2). Sie ist gegeniber der
lokalen korngrof3enbedingten Dispersion um zwei @nditdnungen kleiner (0.5 bis 1 % der
korngerustbedingten Dispersion). Fallt die Ricltwter Stromung mit der horizontalen
Achse des Koordinatensystems zusammen, kann delgeud@e numerische Dispersion in
transversaler Richtung vernachlassigt werden.

1.599243E-04
1.599243E-04
1.599242E-04
T 1.599242E-04
& 1.509241E-04
1.599241E-04
1.599240E-04
1.599240E-04 ‘ ‘ ‘ ‘ ‘ ‘

0 200 400 600 800 1000 1200 1400
At [s]

ar(EP)=1.6E-4r

Bild 8.2:  Numerisch berechnete transversale Dispersion ar in Abhangigkeit von der Zeitschrittgroe
fur eine Simulation mit u = 1 m/d in einem homogenen Medium (Kg = 1.5 m?/s).

8.2.4 Hydraulische Randbedingungen

Die Stromungsrandbedingungen werden durch die \Wergaines Gradienten der
Piezometerh6hen in x-Richtung bestimmt (Randbeadiggier 1. Art). Dies geschieht durch
Dirichlet- Randbedingungen an den Modellrandernkies und Auslaufes. An den Grenzen
zwischen dichtem und Tracerfluid korrigiert man Biezometerhdhe wie bereits in Abschnitt
6.1.4 besprochen. Das Setzen einer festen Drudbedimung am Auslauf des Modells hat
sich jedoch als schwierig erwiesen. Einerseitgiistkonkreter Druckrand erforderlich, damit
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die Strémungsgeschwindigkeit stationar und Uber die Hébe Tankes gleich bleibt.
Andererseits hat der im Auslauf ankommende Fluss abhangiglen Bedingungen damit
oOrtlich und zeitlich unterschiedliche Konzentratiore dich wiederum in Schwankungen der
Stromungsgeschwindigkeiten aul3ert. Es werden im FolgeBddiglichkeiten vorgestellt
und verglichen, die zugleich 3 Grenzvarianten sind, zweiscdenen die numerischen
Ergebnisse liegen.

Randbedingung BC 0.Die Randbedingung des Auslaufbereiches entspricht der Sil3wasser
Druckverteilung:

p(ZOUT) = p(csurs) [9Zoyr (8.7)

Randbedingung BC 1. Die Randbedingung des Auslaufbereiches entspricht der
Mischwasser-Druckverteilung:

p(ZOUT) = p(cmix ) [Glzoyr mit Cpyy = 05C, (8.8)

Randbedingung BC 2.Die Randbedingung des Auslaufbereiches entspricht inumteren
Halfte der Salzwasser- und in der oberen Halfte dBiw@8ser- Druckverteilung:

P(zour) = A(Csa) B Zour far & Z < 0.5Znax (8.9)
P(Zour) = P(Csue) B Zour fr 0,9 < Z < Zmax (8.10)

wobei znax = 1.225 m die maximale Tankhohe ungl,z die z-Koordinate am Auslauf des
Tankes ist (beginnend an der oberen Tankkante mit z =Bl 8.2 zeigt die
Konzentrationsausbreitungen einer Stoffstromes von 85800 ppm bei u = 1 m/d im
stationaren Endzustand in Abhéngigkeit von den Druckrandbeaiegum Auslaufbehalter.
Erkennbar wird, dass sich die Konzentrationsfahne nur met@n Bereich des Tankes
wesentlich unterscheidet. Bis ca. 6 m von der Eingteinte ist dieser Einfluss minimal.
Wéahrend es mit BC 0 und 2 zu einer Abminderung der Vermig&uweite kommt,
vergroRRert sie sich bei BC 1. Bei BC 0 senkt sich diéff8tme aul3erdem ab, bei BC 2 steigt
sie am Ende des Tankes auf. Vergleicht man die Vamander normierten
Konzentrationsausbreitung dieses Stoffstromes in einfgmogenen und in einem
heterogenen porésen Medium der Sandpackung 2 (Bild 8.3) kéneeobdn genannten
Aussagen bestatigt werden. Der Einfluss der unterschiedliEmackrandbedingungen im
Auslauf ist nur im hinteren Tankbereich relevant unchneéd fur BC 0 und BC 1 die
Varianzen absinken, wachsen diese bei BC 1. In den exgaellen Untersuchungen zu
dieser hier vorliegenden Arbeit wurde die Variante BC 1 ¢étw&in eingebauter Mixer
stellte sicher, dass die Konzentration im Auslaufbeh&tontinuierlich gemischt wurde
(Abschnitt 6.1.4).
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¢ = 35000 ppm;u=1m/d; BCO

C/Co

0.95
1 2 3
c=35000 ppm;u=1mid;Bc1 "M 0.8
0.65
E
) 0.5
0 ! 2 3 4 5 0.35
¢ = 35000 ppm; u=1m/d; BC 2 xin [m] .
0.05
01

5
X in [m]

Bild 8.3: Einfluss der Druckrandbedingungen im Auslauf am Beispiel der Sandpackung 2.
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a) homogenes Medium

1.E-02

8.E-03- ¢ =35000 ppm —BCO
= u=1md ——BC 1
S 4.E-03

2.E-03+

b) Sandpackung 1

1.E-02
——BCO

8.E-037 ¢=35000ppm _——pRc1
gGE-OSf u=1md ——BC 2

¢) Sandpackung 2

3.E-01
35000 e
c= ppm ——BC 1
.E.Z.E-Ol u=1md —BC?2
©1.E-01"
O.E+OO T T I I I I I I
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Bild 8.4: Einfluss der Druckrandbedingungen im Auslauf einer Simulation von ¢ = 35000 ppm, u=1
m/d fiir a) ein homogenes Medium mit KG = 1.5 m%s, b) die Sandpackung 1 und c) die Sandpackung
2.
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8.3 Kalibrierung

8.3.1 Anpassung des numerischen Modells an das Experiment

Nachdem die Stabilitat und Konvergenz des Modells mit devdgken rdumlichen und
zeitlichen Diskretisierung getestet wurde, konnte ebkait werden. Dies geschah tUber eine
Anpassung der simulierten an die gemessenen station®iemometerhnbhen und
Durchflussraten an den beiden Modellrdndern (Ein- und Afsl@uf dieser Grundlage
wurde das geeichte Stromungsmodell anschlie3end hinsichtlichralesportprozesse an das
experimentelle Modell angepasst werden. Dazu wurden siftgl and error“-Methode die
Eingabeparameter fiir die Transportparameter (korngerisgiped Dispersionen  a ar,
Diffusion) und numerische Parameter (Abbruchkriteriendiér Iterationen, Zeitschrittlange)
so lange variiert, bis die Unterschiede zwischen sarteh und gemessenen Dispersivitaten
minimal waren.

8.3.2 Dichteunabhangige Experimente

Die Eichung des Transportmodells gestaltete sich als stuRemplex. Simulationen mit
konstanter Dichte ergaben nur eine lber die Tanklanggeréherte Ubereinstimmung. Bild
8.5 =zeigt die rdumlichen Varianzen mit verschiedenen gdbewerten fir die
korngeristbedingte Dispersivitat.aEs ist sichtbar, dass bei sehr geringeneme gute
Ubereinstimmung gibt. Bild 8.6 zeigt die optimale Anpassdag simulierten transversale
Makrodispersivitdten Aan die experimentellen flr einen Tracertransporumitl m/d und =
4 m/d fur die Sandpackungen 1 bis 3. Es ist zu erkennen, dassgan Teilbereichen die
simulierten transversalen Makrodispersivitaten deutlich grof3er als die gemessenen sind.
Ursache dafur sind vermutlich systematische Fehler, diehdeine unterschiedliche
Verdichtung der Sandblécke entstehen, durch die wiederunderfingen in der
Durchlassigkeitsverteilung und Stromungsrichtung bewirkt werdendererseits kann es
durch nicht exakt eingehaltene Piezometerh6hen zu untedéchen Geschwindigkeiten in
den beiden Tankbereichen fiihren und damit zu einem vetéandeAbsink- und
Ausbreitungsverhalten. Die durch unterschiedliche Geschgkeiten bedingten
Unterschiede in den Varianzen sind fur dichteunabhangige iBeregen sehr gering. Far
kleinere Stromungsgeschwindigkeit u = 1 m/d sind die Variarstets grof3er oder gleich
gegenuber denen bei u = 4 m/d (Bild 8.6). Fur alle Versuchel b6) zeigten die
numerischen Ergebnisse gegeniiber den experimentellen sstetere Amplituden der
ortlichen Varianzfluktuationen. Die durch die Heterogeniti®s Mediums verursachten
Ortlichen Variationen der Konzentrationsausbreitung duch in den experimentellen
Resultaten zu beobachten sind, werden durch numerische Bdfelebar noch verstarkt,
obwohl die fur die Stabilitdt relevanten Peclet- und @otkriterien eingehalten wurden.
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a) Sandpackung 1

6.0E-02
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aT = 1.25E-3

Tracer
u=4md

0.0E+00

b) Sandpackung 2

o2 [m?]
o O =
o
m
o
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1.4E-01 ) P J
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Bild 8.5:

X [m]

Numerisch berechnete transversale Varianzen o2 im Vergleich mit den experimentellen fur

verschiedene Eingabewerte flr ar fir a) die Sandpackung 1, b) die Sandpackung 2 und b)
Sandpackung 3 im Tracerfall und u = 4 m/d.
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a) Sandpackung 1

2.0E-02
® experimentel: u=1 m/d
1.6E-02+ o experimentel: u=4 m/d
—— SUTRA Simulation: u=1 m/d
1.2E-027 —— SUTRA Simulation: u = 4 nvd

oc? [m?]

8.0E-03+ Tracer

b) Sandpackung 2

4.0E-02
® experimentel u =1 nvdl
3.0E-02- o experimentel: u =4 n/d
— SUTRA Simulation: u =1 m/d

Né 2 0E-02] SUTRA Simulation: u =4 m/d
o Tracer
1.0E-02-

0.0E+00 =~ jﬁ\”"‘

0 1 2 3 4 5

¢) Sandpackung 3

4.0E-02
e experimentel: u =1 m/dl

3. 0E-02- © experimentel:u=4m/d
—— SUTRA Simulation: u =1 nm/d

Né 2 0E-021 —— SUTRA Simulation: u = 4 mvd
o Tracer
1.0E-02+
0.0E+00 ﬂ/\,\'\ ‘ ‘ ‘
0 1 2 3 4 5

X [m]

Bild 8.6:  Numerisch berechnete Varianzen der normierten Konzentrationsausbreitung im Vergleich
mit den experimentellen Werten fir u = 1 m/d und u = 4 m/d fir a) die Sandpackung 1, b) die

Sandpackung 2 und c) die Sandpackung 3 im Tracerfall.
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8.3.3 Dichteabhangige Experimente

Noch deutlicher wird die Schwierigkeit der Transporterdhu wenn bei hdherer
Konzentration Stromungs- und Transportgleichung gekoppelt Bittt8.7 zeigt die optimale
Anpassung der simulierten an die experimentellen r&hew Varianzen der
Konzentrationsausbreitung flr einen Tracertransport eif@saltsstoffes mit einer
Konzentration ¢ = 35000 ppm fir die Sandpackungen 1 bis 3. undro/d, Bild 8.8 fur u =
4 m/d.

Wahrend fur die 1. Sandpackung auch hier eine gute Uberaimstighsichtbar wird, sowohl
fur u = 1 m/d als auch fur u = 4 m/d, sind fur die Sandpackudgend 3 stets hdhere
simulierte transversale Makrodispersivitaten sichtBarfiuhrte fir die 2. Sandpackung mit ¢
= 35000 ppm und u = 1 m/d eine schon geringfligige Piezomeaiagerung im unteren
Tankbereich von nur 3 mm (entspricht ca. 10 % der SOkkzdtheterhdhe) zu einer starken
Verringerung der Varianz der normierten Konzentratiasbeeitung um ca. 90 % (Bild 8.7b).

Dies kann folgendermalRen erklart werden: Ist die thlishe Piezometerhthe im Salz-
Einlaufbehalter geringer als theoretisch vorgesehen,digr&tromungsgeschwindigkeit - mit
der die Salzfahne transportiert wird — geringer. Die Sthffé sinkt ab und erreicht damit im
Auslaufbehalter nicht mehr — wie vorgesehen — die eladits gesamten Fluidvolumens.
Dadurch sinken die Konzentration und proportional dazu der Drackuslaufbehalter und
damit letztendlich die  Stromungsgeschwindigkeit des Véesic Ist die
Stromungsgeschwindigkeit gering — wie bei den in dieser iAchgchgeflhrten Versuchen
mit u = 1 m/d — kommt es deshalb zu einem extremen AbsinkeBalewasserfahne und
schlie3lich damit auch der Dispersivitat.

Die numerischen Untersuchungen zeigten, dass die Modelherheit imdichteabhangign
Modell damit primar an der Unsicherheit in den Randbediggo lag. Praktisch war es
jedoch nicht moéglich, die vorgegebenen Piezometerhibenden gesamten Zeitraum eines
Versuches von bis zu 3 Wochen ununterbrochen millimetatgesufrechtzuerhalten.
Andererseits ist nicht bekannt, wie sehr sich bereitsgfégige zeitliche Fluktuationen der
Stromungsgeschwindigkeit auf das gesamte Transportgescaed@irken.
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a)
2.0E-02
1.6E-02- ® experimentell Sandpackung 1
—BC1 ¢ = 35000 ppm
"g 1.2E-02- u=1ml
'S 8.0E-03
4.0E-03-
0.0E+00 \ \ \ \ T \ \ \
0 1 2 3 4 5 6 7 8
b)
2.0E-01 )
e experimentell Sandpackung 2
1.6E-014 —BC1 _
_ —— cmix = 0.01; h(sal) = h(sii) - 3mm° ~ 52000 PPM
T 1.2E-01- u=1nvd
'S 8.0E-02-
4.0E-02+
OOE+OO I I I I I I I I
0 1 2 3 4 5 6 7 8
c)
6.0E-02
5.0E-02- e experimentell Sandpackung 3
. 4.0E-02 —BC1 ¢ = 35000 ppm
= u=1md
~ 3.0E-02-
° 2.0E-02-
1.0E-02
0.0E+00
0 1 2 3 4 5 6 7 8
x [m]
Bild 8.7:  Numerisch berechnete Varianzen der normierten Konzentrationsausbreitung im Vergleich

mit den experimentellen Werten fiir ¢ = 35000 ppm und u = 1 m/d fir a) die Sandpackung 1 und b) die

Sandpackung 2.
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a)
2.0E-02 ,
1 6E-02- e experimentell Sandpackung 1
—BC1 ¢ = 35000 ppm
"g 1.2E-02- u=4 mk
'S 8.0E-03
4.0E-03-
0.0E+00
0 1 2 3 5 6 7 8 9 10
b)
60E'02 Il
5 0E-02- ® experimentell Sangggggung 2
- c= ppm
— 4.0E-02 BC 1 i
£
; 3.0E-02+
© 2.0E-02-
1.0E-02-
0.0E+00 ‘
0 1 2 3 5 6 7 8 9 10
C)
60E'02 Il
5.0E-02- ® experimentell Sandpackung 3
. 4.0E-02- ——BC1 ¢ = 35000 ppm
E u=4nmd
= 3.0E-02-
° 2.0E-02-
1.0E-02 . o
0.0E+00 T \ T —® — ® \ \
0 1 2 3 5 6 7 8 9 10
x [m]
Bild 8.8: Numerisch berechnete Varianzen der normierten Konzentrationsausbreitung im Vergleich

mit den experimentellen Werten fiir ¢ = 35000 ppm und u = 8 m/d firr die Sandpackung 3.
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8.4 Sensitivitdtsanalysen

Im folgenden Abschnitt wird die Sensitivitdt der releteanParameter untersucht, die die
stationare rdumliche Konzentrationsverteilung beeindinssAusgangspunkt ist dabei eine
Konzentrationsverteilung mit festgelegten ParametemnZdstand 4 mit den zugehdérigen
Parameterwerten{ o} (Tabelle 8.1).

ParameteriP u N a ar K c F
[m/d] [m] [m] [m2] [ppm]
P{Z o} 1 0.38 | 2.00E-02| 1.00E-04 1.55E-10 0 700

Tabelle 8.1: Parameter P; im Zustand Z,

Der Parameter F ist dabei der Dichtefaktor, der im Rragr SUTRA den linearen Anstieg der
Dichte mit der Konzentration beschreibt. Es wird jgsvein Parameter um einen Betrag dP
gestort und die Differenz der sich daraus ergebenden traakerer Makrodispersivitat
gegenuber dem AusgangszustaptherechnetJohannsen et gl2004]:

_0A; _ P A;(R+dR)-A.(R)
> =P AL (P) dP

(8.15)

wobei R € {u, ne K, psc, C, Pu2, M1z F, O ar, &, Do, AX, Ay, 0%}. Zur besseren
Anschaulichkeit wird der Differenzenquotient (8.15)ormiert. Dimensionsanalysen
(Abschnitt 3.4.1) haben jedoch bereits bezeigt,sdas zwischen einigen Parametern
physikalische Zusammenhénge gibt. So sind beispagde die Porositateniber das Darcy-
Gesetz direkt mit der Stromungsgeschwindigkeit loweden und umgekehrt proportional zu
letzterer, ZustandsgrofRen (Dichte, Dichtefaktoisk®sitat) kdnnen &quivalent tber die
Konzentration beschrieben werden und zwischen PRabilitet und mittlerem
Korndurchmesser eines pordsen Mediums bestehtugiktibnaler Zusammenhang. Wie
spater noch beschrieben, ist die homogene Verangetas Druckes im gesamten Modell
Uber das Darcy-Gesetz proportional zur Geschwiradigknd muss demzufolge nicht separat
analysiert werden. Relevant ist jedoch die Serigitsanalyse hinsichtlich ortlicher
Druckvariationen. Somit kann die Anzahl der zu wsuehenden Parameter auf folgende
reduziert werden:;Ru, pac, C, M, ar, &, Ax, Ay, On?}-
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8.4.1 Variation der Stromungsgeschwindigkeit

Fur den Fall einer dichteunabhangigen Modellierung hat in eme@men Dispersionsmodell
nach der Definition fir den Dispersionskoeffizientent D= Dy + a*u die
Stromungsgeschwindigkeit u keinen Einfluss auf die stat® Konzentrationsverteilung, sie
staucht oder streckt sie lediglich auf der Zeitskal&idle 1985]. Dichteunabhangige
Untersuchungen des Autors haben dies Dbestatigt. Eineringemung der
Stromungsgeschwindigkeit  bewirkt zwar eine dazu umgekelptoportionale
Gesamtdispersivitdt im stationdren Gleichgewichtszdstaiiese hat jedoch ihre Ursache
allein in den unterschiedlichen Diffusionsanteilen an lgdrodynamischen Dispersivitat
(Bild 8.9). Bei kleiner molekular Pecletzahl Bew. kleiner Stromungsgeschwindigkeit u
steigt die Diffusion gegenuber der mechanischen Dispersi@h fuhrt damit zu einer
grolBeren Aufweitung der Salzwasserfahne gegeniber einempdransit geringerer
Stromungsgeschwindigkeit. Somit ist es moglich, die kdére Diffusion I3 unmittelbar
aus den Differenzen der dichteunabhéngigen stationdren licham
Konzentrationsausbreitungen — iiber die Gesamtdispersivitét ; mit A'r; = Do/u; + a und
konstantem-a- bei unterschiedlichen Stromungsgeschwindigkeiteimd & zu berechnen:

AT —-A" u,u
Dy :( T2 Ti) 172 (8.16)
u; —u,

1.6E-03- E\a\g\
=
1.2E-03- A\A\,}

—A— Sandpackung 3
8.0E-04- —8— Sandpackung 2
' —%— Sandpackung 1
—e— homogen K = 1.5E-3

40E-041 %o «

0.0E+00 ‘ ! ‘
0 2 4 6 8 10
u [mvd]
Bild 8.9: Numerisch berechnete transversale Dispersivitat Ar in Abhangigkeit von der

Abstandgeschwindigkeit u ZeitschrittgroRe fir eine dichteunabhangige Simulation mit in einem
homogenen Medium (Kg = 1.5 m?s) und die Sandpackungen 1 bis 3.

>

*

At [m]

Dichteabhangig Modellierungen ergaben ebenfalls eine sinkende Gespensiistat At
proportional zur Stromungsgeschwindigkeit u (Bild 8.10). Hietrkgedoch die molekulare
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Diffusion nicht wie fur den dichteunabhangigen Fall unefiar aus den Konzentrations-
verteilungen bei unterschiedlichen Geschwindigkeitendberet werden, denn mit sinkender
Stromungsgeschwindigkeit wird der Einfluss der Druckrandbedmgo starker. Bei einer
Randbedingung BC 1 — wie in diesem Fall verwendet - stidgGesamtdispersivitat A
mit sinkender Stromungsgeschwindigkeit und steigender éd@ration.

Die Sensitivitat der transversalen  Makrodispersivitdt + Ahinsichtlich  der
Stromungsgeschwindigkeit u steigt mit:

= sinkender Stromungsgeschwindigkeit u.

b)
0.01
| —o—c =250 ppm
0.008 Sandpackung2 o . _ 400 opm
= 0.006 —— ¢ = 35000 ppm
= —e—C = 60000 ppm
<< 0.004 —¥— ¢ = 100000 ppm
0.002 -
k =
O <> I I I <\> I
0 2 4 6 8 10 12
u [mvd]
Bild 8.10: Numerisch berechnete transversale Dispersivitat Ay in Abhangigkeit von der

Abstandgeschwindigkeit u ZeitschrittgroRe fiir dichteabhangige Simulationen von ¢ = 250 ppm bis ¢ =
100000 ppm fiir die Sandpackung 2.

8.4.2 Lokale Druckvariationen

Der Druckgradient ist ein malRgebender Faktor im Stromuagsps, und wie vom Autor
festgestellt wurde, auch eine sehr sensitive Grof3e im ti@todportverhalten. Eine
Veranderung des Druckgradienten Uber den gesamten Stroratgighbentspricht einer
Anderung der Stromungsgeschwindigkeit und im Falle einertalicbhingigen Stromung
damit keiner Veradnderung der transversalen Makrodispersiom stationaren

Gleichgewichtszustand. Wird jedoch der Druck nur OrtlicrAmdert, beispielsweise durch
unterschiedliche Piezometerhhen in den Einstrombereichem kann dies zu
unterschiedlichen Stromungsgeschwindigkeiten und —richtungdnzureinem Aufsteigen
oder Absinken der Salzwasserfahne gegeniber einem entmpiech Vergleichszustand
fuhren Koch and Starke2003].
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a) Tracer:c = 0, colc b) ¢ = 35000 ppm, cok

10

1.0

h(salz) = h(suR) + 19
------- h(salz) = h(suf) + 29
h(salz) = h(slR)

oY ©

"‘\\ Sandpackung 1

& —<—Nh(salz) =h(suB3) - 1%
| ‘*:;L‘;__\ —o— h(salz) = h(siiR) - 2%
<
= 0.5 0.5 1
h(salz) = h(siR) + 19 . Sandpackung 1 %
1 e h(salz) = h(stB) + 2%% & ] =1 m/d
h(salz) = h(siiR) u=
1 —x—n(salz) =h(siR)-1% ¥ 1 ar=1¢10"m
—o—nh(salz) =h(siiR) - 2% ¥
0.0 T T T T T % 0.0 T
0.0 0.5 1.0 0.0 0.5 1.0
clco clc

Bild 8.11: SUTRA- modellierter Einfluss minimalen Variierens der Piezometerhthen h in den
Einlaufbehaltern des Salz- h(suB) und SiRBwassers h(salz) auf die normierten
Konzentrationsverteilung im stationaren Endzustand der Sandpackung 1 fir u = 1 m/d an der
Messebene col33 mit BC 1 und a) ¢ = 0 sowie b) ¢ = 35 000 ppm.

In Bild 8.11 ist der Einfluss von minimalen Verdnderungen Be&zometerhfhen im
Einlaufbehéalter des Salzwassers auf die Lage der noemi&nzentrationsverteilungen fur
ein Experiment a) mit Tracerkonzentration und b) mieeiKonzentration von ¢ = 35 000
ppm an einer ausgewahlten Messebene col33 (x = 6.5 m) tditg®¥ir erkennen eine starke
Sensitivitdt hinsichtlich der Lage der Konzentrationskurlgei schon geringflgiger
Druckverdanderung im Einlaufbehéalter fir Versuche ohne Bertlukgung der
Konzentration. Demgegenuber verandert sich die Korassausbreitung (Hohe des
Fahnenschwerpunktes und Dispersivitat) bei einer Salzvkassemtration von ¢ = 35 000
ppm, die der Meereswasserkonzentration entspricht, gereniln einer vergleichbaren
Ausgangssituation sind die Piezometerhthen im SUR- unav&sder-Behalter gleichsdy =
hsse So fuhrt eine Erhdhung der Piezometerhohe im Salem&sslaufbehéalter um 1 %
gegenuber der Ausgangssituation zu einem Aufsteigen derdédhéahnenschwerpunktes h
um 11,9 %, die transversale Dispersivitdt verringert sicbeidam 50,5 %, wenn die
Konzentration einer Tracerldsung entspricht (c = 0).edeer Salzwasserkonzentration von ¢
= 35000 ppm fiihrt oben genannte 1%ige Vergrol3erung der Piezodmetermur zu
3.7%igem Aufsteigen vonstund ArvergrofRert sich um 11,7 %.
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a) Sandpackung 1, u=1 nv/d, Tracer.c =0

1.0
__ 038
= \
5 06 f
0.4 |
—— hsa = hsil + 2%—hsa = hsii - 1%
0.2 ——hsa = hsii + 1%—— hsa = hsi - 2%
—hsa = hsi
OO I I I I I
0 2 4 6 8 10
b) Sandpackung 1, u=1 m/d, ¢ = 35000 ppm
1.0 —— hsa = hsil + 2%—hsa = hsii - 1%
——hsa = hsii + 1%—— hsa = hsii - 2%
__ 0.8+ —hsa = hsi
é ) p— ;\';“‘
I

x [m]

Bild 8.12: SUTRA- modellierter Einfluss minimalen Variierens der Piezometerhdhen in den
Einlaufbehaltern des Salz- und SiiRwassers auf die Hohe des Fahnenschwerpunktes hg im stationédren
Endzustand der Sandpackung 1 fir u=1 m/d und a) ¢ = 0 und b) ¢ = 35 000 ppm.

In Bild 8.12 ist die H6he des FahnenschwerpunkteshBild 8.13 die Dispersivitdten der
oben genannten Versuche Uber die gesamte Tanklange stéditg&s zeigt sich auch hier
ein starkeres Aufsteigen sowie grof3ere Dispersivitaten steigendem Druck im Salz-
Einlaufbehalter, wobei dieser Effekt bei groRerer Konzgwin geringer wird. Die
Drucksensitivitat sinkt demnach mit steigender KonzeptraDies scheint im Widerspruch
mit den zuvor beschriebenen Kalibration deshteabhéngign Transportes zu sein, bei dem
eine hohe Sensibilitat hinsichtlich der Druckunsicher&eitien Randbedingungen festgestellt
wurde. Zu beachten ist jedoch, dass hier nur die Piezdméen im Einlaufbehdlter variiert
wurden, wohingegen sich bei der Kalibration auch die Bagitigung im Auslauf &nderte.
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a) Sandpackung 1, u=1 nv/d, Tracer.c =0

——hsa =hsi + 2%
——hsa =hst+ 1%
—hsa = hsl

— hsa = hsii - 1%
——hsa = hsii - 2%

At [m]
: (SR
o
m
o
w

b) Sandpackung 1, u=1 m/d, ¢ = 35000 ppm

2.4E-02
——hsa =hsi + 2%
2.0E-02+ S Esa = Esu + 1%
| —hsa = hsu
z 1.6E-02 —hsa = hsil - 1%
£ 126021 —x—hsa = hst - 2%
<
8.0E-031
4.0E-03
0.0E+00
0 2 4 6 8 10
X [m]

Bild 8.13: SUTRA-modellierter Einfluss minimalen Variierens der Piezometerhbhen in den
Einlaufbehéltern des Salz- und StiRwassers auf die Konzentrationsverlaufe im stationaren Endzustand
der Sandpackung 1 fir u=1m/d und a) c = 0 und b) ¢ = 35 000 ppm.

Die Sensitivitdt der transversalen Makrodispersivitat t Ahinsichtlich lokaler
Druckvariationen am Druckrand des Einlaufbehélters steigt mit:

= sinkender Konzentration, an Salz-Einlaufbehélter aber
= steigender Konzentration ¢ im Auslaufbehélter sowie
= sinkender Stromungsgeschwindigkeit u.
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8.4.3 Variabilitat der Konzentration

Homogenes Medium

Numerische Untersuchungen mit hdherer Fluidkonzentrdiibinte in einem homogenen
Medium zu einer vergrof3erten Dispersion gegenuber deredicibhangigen (Bild 8.14a).
Die transversale Makrodispersior wwachst dabei nichtlinear mit steigender Konzentration
(Bild 8.14b), die Sensitivitat der Konzentration erreidherte bis zu 0.155 bei einer
Konzentration von 100000 ppm gegeniber einem Tracer mit pnD Dies widerspricht
den derzeitigen wissenschaftlichen Erkenntnissen, dierérstabile Strémung ein Absinken
der Dispersivitat mit steigender Dichtedifferenz zeipea. Spitz 1985,Thielg 1997].

a)
2.0E-02 :
¢ =250 ppm /
— 1.58-021 ¢ = 5000 ppm /' u=1nmd
E 1.0E-02 ¢ = 35000 ppm /// homogen
o ~——-c=100000 ppm _~ .-
50E-031 _______.. BEES s
0.0E+00 : ‘ ! !
0 2 4 6 8 10
x [m]
8.0E-04 b)
6.0E-04- u=1nvd
= homogen
= 4.0E-04-
< 2
2.0E-04+ y =0.0917x - 0.002x + 2E-05
R’ = 0.9998
0.0E+00 \ \ ‘ ! !
0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 0.12

Co [M/M+]

Bild 8.14: a) Varianz der normierten Konzentrationsverteilung o©2 und b) transversale
Makrodispersionslange At in Abhangigkeit von der Konzentration ¢ mit u = 1 m/d in einem homogenen
Medium mit einer Randbedingung BC 1.
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Heterogenes Medium

Die Sensitivitat der Makrodispersion hinsichtlich der Fluidkemtration im heterogenen
Medium wird anhand der numerischen Ergebnisse an den Skudgan untersucht. Bild

8.15 zeigt die transversalen MakrodispersitatenuAterschiedlicher Konzentrationen und
Geschwindigkeiten Uber die Tanklange x mit0d = 0.5*¢?/x fur die Sandpackung 1, Bild

8.15 fir die 2., Anlage 12 fir die 3. Sandpackung. SichtbarnsAlesinken der Salzfahne
sowie ein VergroRerung der Dispersivitat mit h6hererdklomzentration.

Nach anfanglich geringer Vermischung, kommt es ab cafi# ohe 1. und nach ca. 2 m fur
die 2. Sandpackung zu einer starken Vergrél3erung vo(B#d 8.15 und 8.16). Diese
Zunahme von Asinkt fur die 1. Sandpackung mit zunehmendem c, fur die rid@akung
mit abnehmendem c¢. Bei beiden Sandpackungen fuhrt eine nggeri
Stromungsgeschwindigkeit u, bedingt durch den dominierendenflué&s der
Randbedingungen zu einem verstarkten Ansteigen der Digp@rsimit steigender
Konzentration, insbesondere in den Randbereichen. Naetd/laximum sinkt A in beiden
Sandpackungen wieder ab. Dies korreliert mit den ErkemsaimisonNeumanand Zhang
[1990], dass die transversalen Dispersivitatdtik< 1 im prdasymptotischen Bereich bis zu
einem Maximalwert ansteigt, um danach bis zu=A0 im Fick’schen Bereich abzusinken.
Erkennbar ist jedoch kein eindeutiges asymptotisches Verhaltén.dévl vorhandenen
Tanklange ist fur die gewahlten stochastischen Eigerftgsh somit noch kein ergodischer
Zustand erreicht. In der Sandpackung 3 steigbéreits unmittelbar nach dem Tankeinlauf
und sinkt ebenfalls mit zunehmender Fliel3lange ab (Anlage 12).

Die Sensitivitdt von A durch Konzentrationsvariabilitdt steigt dabei gegenibeerei
Tracersituation von ¢ = 0 ppm bis zu einer Konzentragimm 5000 ppm stark an (0.56 fur
Sandpackung 1 bis 0.025 fur Sandpackung 3), und sinkt fir eine Gesgieindon u = 8
m/d fur die Sandpackung 1 danach bis zu einer Konzentrationazan= 60000 ppm wieder
ab (Bild 8.17). Fur die Sandpackungen 2 und 3 und geringere Gesdaikeiteh steigt diese
wieder an. Bei geringen Geschwindigkeiten dominiert die uSiéin, mit grofRen
Korrelationslangen - wie im Fall der Sandpackung 2 - vergt@geh die Fliel3lange bis zum
Erreichen asymptotischer Verhéltnisse.

Die Sensitivitat der transversalen Makrodispersivitatgigentber der Konzentration steigt
mit:

= sinkender Heterogenitat (Variar2, Korrelationslanget) und
= sinkender Stromungsgeschwindigkeit u
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a) Sandpackung 1:u=1 nvd

—— ¢ = 5000 ppm
= = 35000 ppm
—— ¢ = 60000 ppm
—— ¢ = 100000 ppm

0 2 4 6 8 10

b) Sandpackung 1:u =4 m/d

6.0E-03

—x— ¢ = 5000 ppm
5.08-037 —— ¢ = 35000 ppm
4.0E-03 — ¢ = 60000 ppm

£ % _ ——c=100000 ppm

¢) Sandpackung 1: u=8 m/d

6.0E-03
—— € = 5000 ppm
5.0E-031 —— ¢ = 35000 ppm
4.0E-03+ _ —— ¢ =60000 ppm
‘E ¢ $% —— ¢ =100000 pp
= 3.0E-03- g%
<
2.0E-03-
1.0E-03
0.0E+00 -
0 2 4 6 8 10
X [m]

Bild 8.15: SUTRA-simulierte transversale Makrodispersivitat in Abhangigkeit von der FlieRlange x fir
die Sandpackung 1 und a) u =1 m/d; b)u =4 m/d und c)u = 8 m/d.
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a) Sandpackung 2:u=1 nv/d

2.0E-02
—— ¢ = 5000 ppm
1.6E-02 = = 35000 ppm
—— ¢ = 60000 ppm
3 1.2E-02+ —— ¢ =100000 ppm
< 8.0E-03-
4.0E-03
0.0E+00 = %@ !
0 2 4 6 8 10
b) Sandpackung 2:u =4 m/d
2.0E-02
| —— ¢ = 5000 ppm
1.6E-02 —— ¢ = 35000 ppm
— 1.2E-02- — ¢ = 60000 ppm
% — ¢ =100000 ppm
< 8.0E-03-
4.0E-03
0.0E+00

¢) Sandpackung 2: u=8 m/d

8 10

2.0E-02
—— € =5000 ppm
1.6E-02- = = 35000 ppm
——C = 60000 ppm
E 1.2E-02- —— ¢ = 100000 ppm
<

x [m]

Bild 8.16:

SUTRA-simulierte transversale Makrodispersivitéat in Abhéngigkeit von der Flie3lange x fir
die Sandpackung 2 und a) u =1 m/d; b)u =4 m/d und c)u = 8 m/d.
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At [m]

At [m]

Bild 8.17:

150

a)u=1md

1.0E-02

8.0E-031 —&— Sandpackung 3

—&— Sandpackung 2

—¥— Sandpackung 1

6.0E-03-
4.0E-03-
2.0E-03-
0.0E+00
0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 0.12
b)u=4m/d
4.0E-03
—&— Sandpackung 2
—A— Sandpackung 3
3.0B-037 _ Sandpackung 1
2.0E-03-
1.0E-03-
0.0E+00 \ \ \ T X
0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 0.12
c) u=38 m/d
2.0E-03
—&— Sandpackung 2
—A— Sandpackung 3
15B-037 Sandpackung 1
1.0E-03-
5.0E-04
0.0E+001 \ \ \ T T
0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 0.12
Co[M /M ]

Transversale Makrodispersivitat Ar in Abhangigkeit von der Fluidkonzentration ¢, fur a) u
=1 m/d, b) u=4m/d und c) u =8 m/d firr die Sandpackungen 1 bis 3 an der Stelle x = 8.5 m von der

Einstromkante.



8 NUMERISCHE UNTERSUCHUNGEN

8.4.4 Variabilitat der Viskositat

Die Viskositat beschreibt die Z&higkeit von Flussigkeitexd Schmelzen, aber auch von
Suspensionen. Sie ist definiert durch den Reibungswiderstimd eine Flissigkeit einer
Deformation durch eine Druck- oder Schubspannung entgegensetdén letzen Jahren
wurde eine Vielzahl von numerischen Studien dichteabhéngign Strémung- und
Transportprozessen im Untergrund durchgefuhrt. Die MehrzahAd®ren bertcksichtigt
mit der Oberbeck-Boussinesg-Approximation zwar eine mit Klamzentration des Fluids
steigende Dichte, vernachlassigt jedoch eine entsprecheisllesWatsvariabilitat, d.h. die
Viskositat bleibt konstant. NachWelty and Gelhar[1991] dominieren bei Kkleinen
Stromungsgeschwindigkeiten Dichtednderungen, bei groffgimihgsgeschwindigkeiten
Anderungen in der Viskositat. Untersuchungen @phori [1997] haben gezeigt, dass dies
bei héheren Fluidkonzentrationen zu einer nicht konsistentgtrigbsphysik fuhrt. Eine
Konstanz der Viskositat bewirkt nach dem Darcy-Geset) (Zergrof3erte vertikale und
horizontale Stromungsgeschwindigkeiten, d.h. es fliel3triéasser in den porésen Kaorper,
im Vergleich dazu, wenn die Viskositat mit der Konzation steigt. Der Dichteeffekt wird
damit Uberschatzt und es kommt zu einem verstarkten Absinkedatimvasserfahne. Dieser
Effekt ist nachOphori [1997] schon bei einer Meerwasser-Salzkonzentrationcver85000
ppm vorhanden. Numerische Untersuchungen mit dem Taohdnergaben folgendes: die
transversale Makrodispersivitat war mit der Annahme leoiet Viskositat geringflgig
groRRer ist im Vergleich dazu, wenn die Viskositat siclh steigender Fluidkonzentration
erhoht. Bei einer Salzwasserkonzentration von 100000 ppm diase um bis zu -0.2 %
erhohen, wobei die Abweichung mit zunehmendem AbstandEinstromrand geringer wird
(Bild 8.18). Die zuvor genannte Abweichung ist bei einer ddaerwasser &quivalenten
Salzkonzentration praktisch nicht vorhanden und steigeimér Vergréf3erung von c.

0.00 S
-0.05-F
3 & -
<\'f -0.10- % ¢ = 100000 ppm
S o § u=1md
015 6 homogen
o BC1
‘020 I I I I I I I I I
0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
X [m]
Bild 8.18: Einfluss der Variabilitdt der dynamischen Viskositdt auf die transversale

Makrodispersivitat Ar gegeniber der numerischen Modellierung mit konstanter Viskositat fir ¢ =
100000 ppm u = 1 m/d im homogenen Medium.
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8.4.5 Variation der korngertstbedingten Dispersivitaten

Homogenes Medium

In  einem homogenen kalibrierten numerischen Modell misstie aus der
Konzentrationsverteilung berechnete Dispersivitdtr* Adem Eingabewert fur die
korngerustbedingte Dispersivitat entsprechen, die Makrodisperdie ihre Ursache in der
Heterogenitat hat, bleibt jedoch Null. Dichteunabhangigmerische Untersuchungen mit
variablen Eingabewerten fiif and a ergaben eine gute Ubereinstimmung, die Fehler sind
vernachlassigbar gering (Bild 8.19).

a)

6.0E-03

5.0E-037 y = 0.9949x + 9E-05
= 4.0E-03+ R=1
L 3.0E-03- .

2.0E-03+ a = 2%10°2m

9.7E-047 - - - Ar (Zo) = 1.87%10% m

-3.0E-05¢ ‘ ‘ ‘ ‘ ‘

0.0E+00 1.0E-03 2.0E-03 3.0E-03 4.0E-03 5.0E-03 6.0E-03
ar [m]
b)
2.0E-04
u=1md

2.0E-04 kg (g4
_ ar =1*10'm y = -9E-07x + 0.0002
% 10E-04. - A (Z)=187%10"m R? = 0.9999
< o

1.9E-04-

1.8E-04 ‘ ‘ ‘

0.0E+00 4.0E-02 8.0E-02 1.2E-01 1.6E-01
a_ [m]

Bild 8.19: Dichteunabhéangige transversale Makrodispersivitat At* = Dg/u + at + Ar in Abhangigkeit
von der korngeriistbedingten Dispersionslange a) ar und b) a, fir u = 1 m/d in einem homogenen
Medium mit K¢ = 1.5¥10° m/s.
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Heterogenes pordses Medium

Sensitivitdtsuntersuchungen im heterogenen Medium erdaligandes (Bild 8.20 und Bild
8.21): Die transversale Makrodispersion gteigt sowohl mit hoherer longitudinaler als auch
mit hoherer transversaler korngeristbedingter Dispeskinge, wobei der Einfluss der
transversalen korngerustbedingten Dispersionslangeaud das Vermischungsverhalten
gegenuber dem der longitutinalen dominiert. Erh6ht manneresimulationen mit der 1.
Sandpackung,aum 1 % ergibt sich eine Erh6hung vofn #m 0.14 %, fir aum 0.44 %.

Die Sensitivitdit der transversalen Makrodispersivitdtr Auf korngeristbedingten
Dispersivitaten aund a im heterogenen Medium sinkt mit steigender Heterogerdiét,
Konzentrationsausbreitung wird mehr und mehr von der Mbdpersivitat bestimmt und die
korngerustbedingten Dispersivitaten kdnnen schliel3lich ledir ggrof3er Heterogenitat
vernachlassigt werden. Dies entspricht auch den ErkensmnissnNeuman et. al[1987].
Nach Tompson and Gelhaf1990] sind die korngeriUstbedingten Dispersivitaten generell
unsensitiv auf die Entwicklung des 2. Momentes (Variag@y. Der Einfluss der Stromungs-
geschwindigkeit u ist wiederum vernachlassigbar (Bild 8.21b).

5.0E-031 4 Sandpackung 3

4.0E-03- O Sandpackung 2

S
= 3.0E-03- < Sandpackung 1 a = 2+10°m

1.0E-03 G——G‘@—/4>
0.0E+00
0.0E+00 1.0E-04 2.0E-04 3.0E-04 4.0E-04 5.0E-04 6.0E-04

ar [m]

Bild 8.20: Dichteunabhéangige transversale Makrodispersionslange Ar in Abhangigkeit von der
korngeristbedingten Dispersionslange ar fur die Sandpackungen 1 bis 3 und u =1 m/d.

Die Sensitivitat der transversalen Makrodispersivitatwasichtlich der korngeristbedingten
Dispersivitaterny. undor steigt mit:

= sinkender Heterogenitat des pordsen Mediums (Vaig@n&KorrelationA).

Die transversale korngerustbedingte Dispersivitathat dabei einen starkeren Einfluss auf
Ar als die longitudinale, .
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a)

2.0E-03

1.5E-03+

1.05-03W/W

_ qxq
ar =1*10'm —3— Sandpackung 2
5.0E-04- u=1md —&— Sandpackung 1

—————————

0.0E+00 ‘ ‘ ‘ ‘ ‘
0.0E+00 1.0E-02 2.0E-02 3.0E-02 4.0E-02 5.0E-02 6.0E-02
a. [m]

At [m]

b)

2.0E-03

1.5E-03

4 —<—u=1md
5.0E-04- oo m —A—u=4md
Sandpackung 3 % u=8nmd

0.0E+00 \ w w w \
0.0E+00 1.0E-02 2.0E-02 3.0E-02 4.0E-02 5.0E-02 6.0E-02

a_ [m]
Bild 8.21: Dichteunabhéangige transversale Makrodispersionslange Ar in Abhangigkeit von der

korngeristbedingten Dispersionslange a) a,, b) ar fir die Sandpackungen 1 bis 3 und u = 1 m/d und
c) a, fur unterschiedliche Stromungsgeschwindigkeiten u fur die 3. Sandpackung.

At [m]

8.4.6 Variation der Heterogenitat

Um die Sensitivitdt der Makrodispersion hinsichtlich deetddogenitat eines pordsen
Mediums zu untersuchen, wurden dichteunabhéangige Siondati mit variierenden
Varianzen 62 und Korrelationslanger\, und Ay durchgefihrt. Aus den in Bild 8.22
dargestellten Sensitivitaten ist ersichtlich, dass den stochastischen Eigenschaften die
Varianz am starksten die Dispersivitat beeinflusshe EAnderung der Varianz um 1 %
bewirkt eine proportionale Verdnderung der Makrodispeiiiis zu 3 % (Tabelle 8.2).
Demgegeniber bewirkt die Korrelationdp umgekehrt proportionale Veranderungen der
Makrodispersivitat mit geringerer Sensitivitat. Fir denSitivitat der Korrelationslangg,
kann keine Aussage gemacht werden, denn es zeigt sich kein eind@éutige. Bild 8.23
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zeigt die Varianzen der rdumlichen Konzentrationsausiogio? in Abhangigkeit von der
FlieBlange x fur unterschiedliche Varianzghund Korrelationslangeh, undAy. Daraus ist
qualitativ ersichtlich, dass die Schwankungsbreite deriadaen proportional zur

Korrelationslange\ steigt, die Schwankungshodhe proportional zur Varianz dgmlonalen
Permeabilitatsverteilung.

Zusammenfassend kann fur die Sensitivitdtsanalyse hinsichtlich der Vafanad der
Korrelation A der lognormalen Permeabilitatsverteilung folgendes gesagt werden:

= Die Sensitivitdt der transversalen Makrodispersivitgt auf die Varianz steigt mit
sinkender Korrelatiom, sowie

= auf die Korrelation steigt sie mit steigender Variaiz
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a)
2.5E-03
——02=0.25
2.0E-03 £=0.25 o2 = 1.00
= 15E-03- u=1md —A—02=1.50
— =0
= c
< 1.0E-03- G\E\E‘
5.0E-04+
G\J\
0.0E+00 ‘ ‘ ‘ y ‘ —
0.1 0.15 0.2 0.25 0.3 0.35 0.4 0.45
Ax [m]
b)
2.5E-03
A =0.2
2.0E-031 s?=1.00 —- m
u=1md
E 1.5E-03+ c=0
< 1.0E-03
5.0E-04+
0.0E+00 \ \ \ \
0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 0.12
Ay [m]
c)
2.5E-03
2 0E-03 U=1md —o— Ax=0.2mAy=0.05m
c=0 = A=0.3mAy=0.075m
=
< 1.0E-03+
5.0E-04+
0.0E+00 \ \ \ T \ \ \
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1 1.2 14 1.6
Oink?
Bild 8.22:  Dichteunabhangige transversale Makrodispersionslange Ar in Abhéangigkeit von a) der

Korrelationslangen A,
Permeabilitatsverteilung fir eine Stromungsgeschwindigkeit von u = 1 m/d.
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a
0.1 )
0.08 - s2=0.25
g 0.06 - —s2=1.00
= —3s2=1.50
o 0.04-
0.02 1
O *".-h&“r
0 2
b
0.1 )
s2=0.25 AXx=0.3m
0.08 -
—s2=1.00 Ay =0.075m
¢ 0067 —s2=-150
'S 0.04-
0.02 1
O S I [ I
0 2 6 8 10
C
0.1 )
0.08 - §2=0.25 AX=04m
—s2=1.00 Ay=0.1m
T 0.06 | =—s2=1.50
'S 0.04-
0.02 1
O 1 M I I I
0 2 6 8 10
x [m]
Bild 8.23: Varianzen der raumlichen Konzentrationsausbreitung o2 in Abhangigkeit von der

FlieRlange x fir unterschiedliche Varianzen 02 und Korrelationslangen A, und A, der lognormalen
Permeabilitatsverteilung.
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8.4.7 Sensitivitatsmatrix

Die Sensitivitaten der zuvor beschriebenen Parans@tdrzusammenfassend in Tabelle 8.2
dargestellt. Folgendes wird ersichtlich:

Homogenes poréses Medium

In einem homogenen pordsen Medium beeinflusst die Druekeng und damit die
Stromungsgeschwindigkeit sowie die Richtung der Grundwsts8erung die raumliche
Ausbreitung der Konzentration am starksten. Wahrend eiaeiatibn des mittleren
Druckgradienten bzw. der mittleren Geschwindigkeit nur deteih der Diffusion an der
Gesamtausbreitung einer Salzwasserfahne verandert - ghatlmhe Dispersivitat wird
jedoch nicht beeinflusst - kann es durch drtliche odendaw®atiDruckunsicherheiten zu einer
veranderten StrOmungsrichtung und damit einem verdndétsbreitungsverhalten des
Stoffes kommen. Daraus ergibt sich, dass das das pré&zisbalten Kkorrekter
Randbedingungen in experimentellen und numerischen Unbersgen unbedingt zu
beachten ist.

Eine weitere sensitive Grol3e ist die KonzentrationFesls. Wird diese erhoht, steigt auch
die transversale Vermischungsbreite an. Dies istogh im Widerspruch zu den
experimentellen und analytischen Ergebnissen, die ein Alsinder transversalen
Dispersivitat mit steigendem Dichtegradienten voragessaAllerdings wird die Vermischung
in einem homogenen Medium nur durch die molekulare Diffusiand die
korngerustbedingte Dispersion bestimmt, deren Werte bewmle der Konzentration
unabhangig sind. Die Ursache dieser Diskrepanz liegt venhutii einer proportional zur
Konzentration steigenden numerischen Dispersion. Arskate wurden die hier diskutierten
numerischen Simulationen mit dem SUTRA-Code durchgefinutden, das fur den
dispersen Transport das lineare Fick’'sche Gesetz behiitzhohere Konzentrationen sind —

wie im Abschnitt 5 bereits diskutiert — die Stoffstrome mjt =-oD Dﬁc(l—sch DT]C)
jedoch nichtlinear und wirden demzufolge geringere Disperswitgeben.

Heterogenes pordses Medium

Im heterogenen Medium wird die Makrodispersion - wie efsta am starksten durch die Art
der Verteilung der Permeabilitaten beeinflusst, wobei darianz ¢ ihrer lognormalen
Verteilung die starkste Sensitivitat aufweist, gefolgh der transversalen Korrelatian Die
korngerustbedingten Dispersivitdten haben demgegeniber mimegeringen Einfluss. Die
Sensitivitat der longitudinalen und transversalen kofiggbedingten Dispersivitat sinkt mit
steigender Heterogenitat des Aquifers, wolhanagesamt nur bis zu 30 % des Einflusses von
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ar hat. Mit zunehmender Heterogenitat der porésen Mediumsetosomit die longitudinalen
und transversalen korngertstbedingten Dispersivitatencl@éssigt werden.

In einem Aquifer mit nur geringem Heterogenitatsgrad steigt &ichte- bzw.

Konzentrationssensitivitat gegenuber einem homogenen kiefdiugeringe Konzentrationen
bis 5000 ppm um das 30fache von 0.018 auf 0.565 an, sie sinkt jedbdteigender

Konzentration und Heterogenitdt und ist in einem starterbgenen Medium wie die
Sandpackung 3 fur hohe Konzentrationen von 100000 ppm mit 0.001sgakicht mehr

vorhanden. Andererseits sinkt der heterogenitatsbedingte lug&nfmit steigender

Konzentration.

Zusammenfassend kann fur die SensitivitéfdiA folgende Rangfolge aufgestellt werden,
wobei die gréf3te Sensitivitat zuerst steht:
1) Homogenes Medium
= dp,c & a;
2) Heterogenes Medium:

- Ol-nkz, AYl AX! dp1 a-a a_, C

Die Aussagekraft der Sensitivitatsanalyse ist jedoch edinfgt, da sich die Untersuchungen
nur auf jeweils eine einzige Realisation bezogen uneémjedischen Bedingungen innerhalb
der durchstromten Tanklange offenbar noch nicht erfulid.siGenauere Aussagen dazu
kénnen deshalb die im Kapitel 9 dokumentierten MonteeCaiinulationen geben.
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P; u poréses Medium c dA/dP;
[m/d] [mg/l]
c 1m/d homogen 5000 0.018
35000 0.029
10000( 0.155
8 m/d Sandpackung 1 5000 0.565
H=0.05 35000 0.055
10000( 0.007
Sandpackung 2 5000 0.119
H=14 35000 0.024
10000( 0.014
Sandpackung 3 5000 0.025
H=1.45 35000 0.001
10000( 0.001
a 1m/d Sandpackung 1 0 0.144
Sandpackung 2 0 0.068
Sandpackung 3 0 0.037
ar 1m/d Sandpackung 1 0 0.444
Sandpackung 2 0 0.528
Sandpackung 3 0 0.213
Oink? 1m/d Ax=0.2mAy=0.05m 0 1.711
Ax=0.3mAy=0.075m 0 3.099
A=04mAy,=0.10m 0 2.490
Ax 1m/d on = 0.25 0 -0.995
onk? =1.00 0 -0.123
onk? =1.50 0 -0.049
Ay 1m/d onk? = 0.25 0 -1.576
Glnkz =1.00 0 -0.108
Glnkz =1.50 0 -0.299

Tabelle 8.2: Prozentuale Parametersensitivitat des numerischen Modells
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O Monte-Carlo-Simulationen

9.1 Dichteunabhangige Monte-Carlo-Simulationen

Um den Einfluss der Eigenschaften des pordésen Mediumsdand-luiddichte auf die
Makrodispersivitat stochastisch zu untersuchen, wurdenéGarlo-Simulationen mit dem
bereits in Abschnitt 6.2 vorgesteliten Turning-Band-Zufallegetor Pournel 1974,
Mantoglou and Wilson1982;Tompson1989;Sun and Koch1998] durchgefihrt.

Es wurden Simulationen mit einer gro3en Anzahl vonlkgésn Modellrealisationen gleicher
stochastischer Verteilung der lognormalverteilten Radoritat (Mittelwert, Varianz,

Korrelationslangen) durchgefuhrt und daraus der Erwartungswet die Varianz der
raumliche Konzentrationsverteilung bestimmt. Die Anzaldr Realisationen ist dabei
unbekannt und dann erreicht, wenn der Mittelwert der Disp&isigisymptotisch einen
konkreten Wert erreicht bzw. die Varianz seiner Abwerggen Null wird. Je nach
vorgegebenen stochastischen Eigenschaften kann diese jedbchhoch werdenBellin

[1992] erwdhnt ca. 1500 Realisationen fur eine dreidimengomathteunabhéangige
Modellierung. In dieser Arbeit konnte festgestellt werddass in diesem Modell die
Mittelwerte fur eine zweidimensionale dichteunabhangigeution fir geringe Varianz der
Permeabilitatsverteilung bereits nach ca. 50 Realisatidkonvergierten (Bild 9.1). Hohere
Varianzen erfordern eine proportional dazu steigende AnzaHRdalisationen, die bei einer
Varianz von s? = 1.5 und Korrelationslangen %@ 0.4m und\y = 0.1 m bei ca. 200 lagen.

Bild 9.2 zeigt die Varianzen von jeweils 60 ausgewahlteifdanen mit den stochastischen
Eigenschaften analog der Sandpackungen 1 bis 3 fir einenvienateh mit u = 1 m/d. Zum

Vergleich dazu wurden die jeweiligen Erwartungswerte deraviaen und die Varianzen der
Sandpackungen als eine mogliche Realisation dargedMliterkennen, dass sowohl die
gemessene Konzentrationskurve als auch die simuliert&almipackungen 1 und 2 mehr
oder weniger im jeweiligen stochastischen Konzentrdbiang liegen, die vorhandenen
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Sandpackungen sind somit akzeptable Reprasentanten deigewsitlochastischen Klasse.
Deutlich wird auch, dass die Bandbreite der mdglichgreBmisse fur die 2. und 3. gegenuber
der 1. Sandpackung aufgrund der starkeren Heterogenitat grofer ist

In Bild 9.3 wurden fur alle ausgewéhlte stochastische KlasqVarianz o2,
Korellationslangem, undAy) die Erwartungswerte der Makrodispersionslangeds jeweils
100 Monte-Carlo-Realisationen fir die Sandpackung 1, sowie 400diéir2. und 3.
Sandpackung in Abhéangigkeit von der Stromungsgeschwindigkdiir uden Tracerfall
(dichteunabhangig) aufgetragen. Auf den ersten Blick i#emmbar, dass sich die
Makrodispersivitdt einer  stochastischen Klasse geringfugmgit zunehmender
Stromungsgeschwindigkeit verringert und einem asymptotisahvent annéhert. Dies
bestatigt, wie bereits in vorherigen Abschnitten diskyteass der Geschwindigkeitseinfluss
auf die Dispersivitat eines Tracertransportes nur irareBh geringer molekularer
Pecletzahlen vorhanden ist und mit zunehmendem Wert cldasaigbar ist. Dies stimmt
auch mit den Erkenntnissen voFhiele [1997] Uberein, die besagen, dass im reinen
Dispersionsmodell (Pe >200) die Stromungsgeschwindigkeit m stationdren
Gleichgewichtszustand & ) keinen Einfluss auf die Form einer Konzentrationskurae
Demgegeniber haben die stochastischen Eigensch&feiar{z 02 und Korrelationslangen
M) des porésen Mediums einen erheblich gréo3eren Einflulsdia Makrodispersionslange.
Dominierenden Einfluss hat dabei die Varianz, dereng&erung ein nahezu linear
ansteigendes Azur Folge hat (Bild 9.4c), wobei dieser Anstieg umgeketapgational zur
Korrelationslangex wachst (Bild 9.4a). Bild 8.12 zeigt den Erwartungswert destrersalen
Makrodispersivitdt A in Abhangigkeit von der Korrelation und der Varianz der
Permeabilitatsverteilung. Daraus lasst sich folgendesissfolgern:

Der Erwartungswert der dichteunabhangigen transversalen MakrodispersBffidsteigt
mit:

= steigender Varianz der Permeabilitatsverteilung sowie

= sinkender longitudinaler Korrelationslangk

= steigender transversaler Korrelationslandg

Eine Vergro3erung voRy fihrt zum Anstieg dieser bis zu einem asymptotischen Wert,
demAy keinen Einfluss auf Amehr hat (Bild 9.4b). Verwischt wird dies allerdings diudee
Tatsache, dass einerseits fur &< 0.05 m die Korrelationsbedingung vidy> 4*dy = 0.05
m nicht eingehalten werden und andererseits bei grokemnerhalb des Modelltankes
vermutlich noch keine Ergodizitat erreicht wird. Bild 9.8igt die aus den Monte-Carlo-
Simulationen ermittelten Erwartungswerte der Makrodispersiinklusive deren
Standardabweichungen im Vergleich mit den jeweiligen exgmatellen und numerisch
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deterministischen Losungen fiur die Sandpackung 1 bis 3. Wéahienie 3. Sandpackung
der Erwartungswert mit der deterministischen und expetmien nahezu Utbereinstimmt,
gibt es fur die 1. und 2. Sandpackung insbesondere im Berdigmer
Stromungsgeschwindigkeiten  Abweichungen. Die expeririente und numerisch
deterministischen Werte sind dabei bis zu-d#20.2 mm fir die 1. Sandpackung und bisrdA
=0.6 mm hoher als die jeweiligen Erwartungswerte. Diagededarauf hin, dass einerseits
die Sandpackungen 1 und 2 im Randbereich der moglichpragantationen der jeweiligen
stochastischen Klasse liegen. Demgegenuber repraselgi&andpackung 3 den Mittelwert.
Andererseits sind die relativen Fehler bei der Berentpraer Vermischungsbreite bei kleiner
Heterogenitat groRer (Sandpackung 1 und 2).

1.50
—
< 1.25+
Ll
=
< 1.00-
2
© - =0.2
é 0.75- ? : 2 og
—*= ®=1.50
0.50 + ‘ ! ‘
0 50 100 150 200
Anzahl der Monte-Carlo-Realisationen
1.50
—
<L 1.25-
Ll
=
< 1.00
[¢D)
% K — X&x=01m)y=0.025m
_125 0.75 — M&=0.2m)y,=0.05m
—*—  Ax=0.3m),=0.075m
0.50 ‘ ‘ ! ‘ ‘

0 50 100 150 200 250 300
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Bild 9.1: Normierter Erwartungswert der transversalen Makrodispersivitat Ar in Abhéngigkeit von der

Anzahl der Monte-Carlo-Simulationen fir unterschiedliche Varianzen und Korrelationen der
lognormalen Permeabilitatsverteilung.
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a)c® =0.25A, =0.2mpy =0.05mu=4nmd
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8.0E-034 — Simulation

Sandpackung 1
7 = Erwartungswert di
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o
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b) & = 1.00Ax = 0.4 m\y = 0.10 m; u =4 nvd

5.0E-02
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“‘6 3.0E-021 MC-Simulationen
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Bild 9.2: Varianzen der transversalen Konzentrationsausbreitung 62 [m?] von 60 Monte-Carlo
Realisationen im stationaren Gleichgewichtszustand inklusive deren Erwartungswert und der jeweilige
ausgewahlte Realisation fur a)die Sandpackung 1 und b)die Sandpackung 2 bei einer
dichteunabhangigen Strémung mit u = 1 m/d.
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a)Ax =0.2m)py =0.05m

1.2E-03
——s2=0.25
9.0E-04+ XS’H/%K —-=-s2=0.50
3 —X —-©—-52=1.00
— 6.0E-04- —¥—s2=1.50
< C-o— o S) —&— Sandpackung 1
3.0E-04+
o — :
0.0E+00 ‘ ¢ ‘ * ‘ ‘
0 2 4 6 8 10 12 14
b)Ax =04 m),=0.1m
1.2E-03 2N Ay
——s2 =
9.0E-04- $=025
= —-6—s2=1.00
E 6.0E-04- - © o sandpackung 2
3.0E-04- C~o—— o e
0.0E+00 - **— * ‘ * ‘ ‘
0 2 4 6 8 10 12 14
C)Ax = 0.3 m)y =0.075m
1.2E-03
——s2=0.25
90E'047 M o Sz - 100
‘E —¥—s2=
= 6.0E-04- X s2=1.50
< =¥ Sandpackung 3
(CWa) o
3.0E-04- ° —©
0.0E+00 | * * ‘ * ‘ ‘
0 2 4 6 8 10 12 14
u [m/d]
Bild 9.3: Erwartungswert der Makrodispersion im Tracerfall in Abhangigkeit von der

Strémungsgeschwindigkeit u und den stochastischen Eigenschaften.
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Bild 9.4:
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Erwartungswert der Makrodispersion AT im Tracerfall in Abhangigkeit von der Varianz g2

der lognormalen Permeabilitatsverteilung fur verschiedene Stromungs-geschwindigkeiten u und
stochastische Eigenschaften.
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a) Sandpackung 1

1.0E-03
8.0E-04- —4A— Erwartungswert: stochastisch
---&-- numerisch: tracer
E 6.08-041 ® experimentel: ¢ = 250 ppm
< 4.0E-04-
* Orrrrrrr e <
2.0E-04- %.Q ------ o T g
L~Fx A
0.0E+00 \ \ T \
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b) Sandpackung 2
2.0E-03 ) P J
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c¢) Sandpackung 3
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Bild 9.5:  Erwartungswert der Makrodispersion inklusive der Standardabweichung in Abhangigkeit

von der Strdmungsgeschwindigkeit u im Vergleich zu den experimentellen und numerisch
deterministischen Lésungen fir die Sandpackung a) 1, b) 2 und c) 3 im Tracerfall(dichteunabhéngig).
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9.2 Dichteabhangige Monte-Carlo-Simulationen

Die Anzahl der notwendigen Monte-Carlo-Realisationent wariabler Konzentration
reduzierte sich aufgrund der stabilisierenden Effekte deintBi So stellte die Autorin fest,
dass die transversale Makrodispersivitatb&reits nach ca. 20 bis 30 zufalligen Simulationen
konvergierte, wobei die Anzahl der né6tigen MC-Simula¢io analog einer
dichteunabhéngigen Simulation mit hoherem Heterogegitdsstieg (Bild 9.6).

Bild 9.7 und Bild 9.8 zeigen die Varianzen von jeweils 20 Ra@bnen mit den
stochastischen Eigenschaften analog der Sandpackunger3 Xlbiginendichteabhéngign
Versuch mit ¢ = 35000 ppm fir u =1 m/d (Bild 9.7) und u =4 m/d (8&]). Auch hier zeigt
der Vergleich mit den jeweiligen Erwartungswerte deridfaen und den Varianzen der
Sandpackungen dass die Sandpackungen mégliche Realisatitailelia.

Bild 9.9 zeigt die Erwartungswerte der Varianzen der notemeKonzentrationsausbreitung
von 30 Monte-Carlo-Simulationen einiger ausgewahlter hststischer Klassen in
Abhangigkeit von der Fliel3lange. Der Anstieg dieser Kurden die Dispersivitat Amit Ar

= 0.5*do?/dx beschreibt, ist dabei fur steigende KonzentratidieWarianzen von 0.25 und
1.00 nicht wie erwartet sichtbar abgesenkt. Erst bei afiagilanz von s? = 2.25 ist diese
Absenkung von A mit steigender Konzentration c sichtbar. Ursache dafigtiesfur eine so
geringe Varianz von s?2 = 0.25 bereits ohne Dichteabhangigikit geringe transversale
Makrodispersivitat in GroRenordungen vor A 0.05 mm. Eine weitere Verringerung ist
somit praktisch nicht exakt simulier- und messbar und fir ¢ Anwendungen auch
nicht relevant. Gleiches gilt abgeschwacht fur Sinutegn fir Varianzen von 1.00 mit einer
Dispersivitat im Tracerfall von A= 0.5 mm.

Bild 9.10 zeigt die Erwartungswerte der stochastischen Medmg flur Varianzen der
Permeabilitatsverteilungen von 0.25; 1.00 und 2.25 in Abhangigkeh \der
Salzkonzentration, jeweils mit unterschiedlichen Klatienslangen. Man erkennt - wie
bereits in der Sensitivitdtsanalyse beobachtet si&irkes Ansteigen vontAgegenuber der
Tracersituation fur Konzentrationen bis ca. ¢ = 5000 ppimigSdie Konzentration tber
diesen Bereich hinaus, nehmen die stabilisierenden Effekt und die transversale
Makrodispersivitat sinkt geringfugig.

Der Erwartungswert der transversalen Makrodispersivitas#eigt mit:

= sinkender Salzwasser-Konzentratign ¢
= sinkender Stromungsgeschwindigkeit u sowie
= steigender Varianzi,2 und steigender Korrelatioa.
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Bild 9.12 vergleicht die stochastischen Erwartungswertdrdasversalen Makrodispersivitat
A~ inklusive der Standardabweichungen mit den gemessenen umidesiem Werten fur die
jeweilige Sandpackung. Auch hier ist fur die 3. Sandpackurggaite Ubereinstimmung der
numerischen mit den experimentellen zu erkennen, wahiiendie Sandpackung 2 die
numerischen Werte flr Konzentrationen ab ¢ = 35000 ppm Ubegetaessenen Werten, fir
die 1. Sandpackung und grof3e Konzentrationen unter den geeresd&erten liegen. Mit
einer Korrelation vo\x = 0.4 m (Sandpackung 2) ist offenbar innerhalb der Tanklange L
L = 24.5*A« noch kein ergodischer Zustand erreicht. Fur die Sandpackungt einer
Korrelation vonA, = 0.2 m ist wiederum die Bedingung nicht gegeben, dass inbesimer
Korrelation mehrere verschiedene Werte liegen.
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Bild 9.6: Normierter Erwartungswert der transversalen Makrodispersivitat Ar in Abhangigkeit von der
Anzahl der Monte-Carlo-Simulationen.
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a)® = 0.25Ax = 0.2 m;Ay = 0.05 m; u = 1 mvd; ¢ = 35000 ppm
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Bild 9.7:  Varianzen der stationdren transversalen Konzentrationsausbreitung o2 [m2] von 30 Monte-

Carlo Realisationen inklusive deren Erwartungswert und der jeweiligen ausgewahlten Realisation fir
a)die Sandpackung 1 und b)die Sandpackung 2 bei einer dichteabhangigen Stromung mit ¢ = 35000
ppm und u =1 m/d.
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-SIMULATIONEN
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Bild 9.8: Varianzen der stationdren transversalen Konzentrationsausbreitung o2 [m2] von 30 Monte-

Carlo Realisationen inklusive deren Erwartungswert und der jeweiligen ausgewahlten Realisation fiir
a)die Sandpackung 1 und b)die Sandpackung 2 bei einer dichteabhangigen Stromung mit ¢ = 35000
ppm und u =4 m/d.
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a)a® = 0.25\x =0.2 mpy =0.05 m;u=4 m/d
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Bild 9.8: Erwartungswerte der Varianzen aus der Monte-Carlo-Simulation unterschiedlicher
Konzentrationsgradienten und stochastischen Verteilungen der Permeabilitaten.

173



9 MONTE-CARLO-SIMULATIONEN
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Bild 9.9:

Erwartungswert der Makrodispersion At in Abh&ngigkeit von der Konzentration ¢ flr

unterschiedliche Korrelationslangen A und Varianzen a) 2 = 0.25, b) 1.00, ¢) 2.25 mit u = 4 m/d.
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a) ¢ = 35000 ppm
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Bild 9.10: Erwartungswert der Makrodispersion At in Abhangigkeit von der Konzentration ¢ fir
unterschiedliche Korrelationslangen A und Varianzen a) 02 = 0.25, b) 1.00, ¢) 2.25 mitu = 4 m/d.
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a)c® = 0.25Ax=0.2 mAy=0.025 m; u= 4 m/d
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Bild 9.11: Erwartungswert der Makrodispersion Ar inklusiver der Standardabweichung in

Abhangigkeit von der Konzentration ¢ fir u = 4 m/d im Vergleich zu den experimentellen und
numerischen Losungen fir die Sandpackungen a) 1, b) 2 und c) 3.
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9.3 Diskussion und Vergleich mit dem analytischen Modell

Die Erwartungswerte der dichteunabhangigen uwdithteabhéngigen transversale
Makrodispersivitdten Aaus den vor beschriebenen Monte-Carlo-Simulationedevueiner
Regressionsanalyse analog Abschnitt 6.4.4 unterzogen. Tal3e#lei@ die Ergebnisse dieser
Regression: die Regressionskoeffizienten inklusive deeijgen Standardabweichungen s
und Irrtumswahrscheinlichkeiten p der Hypothese. Es esghtfolgendes:

Mit nur geringer Irrtumswahrscheinlichkeit von p = 3.6*t@timmt der Erwartungswert der
dichteunabhangigen MC-Simulationen mit der aus der Pattanismethode hergeleiteten
Formel (4.43) Uberein. Die Verlasslichkeit des Regressigednisses sank analog der
experimentellen Analyse, sobald der Stromungsfaktor aeichung (4.23) als von der
Heterogenitat abhadngig angenommen wird. Somit kann dem&tgsfaktory; als konstant
angenommen werdef;i = 1, und es ergibt sich fur den vertikalen hydraulischead®nten

mit |35/ =0.11700, ein nur geringflgig groRerer Anstieg gegeniiber dem expeettemt
Ergebnis.

Die Monte-Carlo-Simulationedichteabhangigeiransportprozesse mjt = konstanizeigen

mit einer Irrtumswahrscheinlichkeit p = 6.7*10fir den Koeffizienten p eine gute

Ubereinstimmung. Demgegeniiber kann fiir den 2. Koeffizientemib p = 0.9 keine

zufrieden  stellende  Regression  berechnet werden. Unter abfmn eines

heterogenitatsabhangigen Stromungsfaktors (4.25) verringert sich die Irrtums-
wahrscheinlichkeit fir pauf p = 0.001. Demnach ifir dichteabhangigeSimulationen der

Stromungsfaktor y; abhéngig von der Permeablitatsverteilung. Mit einer Irstum
wahrscheinlichkeit von p = 0.06 kdnnen somit auch die Humgswerte aus den
dichteabh&ngigerMonte-Carlo-Simulationen mit der stochastischen Fomemidart werden.

Der Faktor 5 ist hier jedoch - anders als fur experimentelle Ergebrissgativ.

Vi by Ob1 p b, Op2 p NERE E
Tracer
1 0.0137 | 1.2E-03 | 3.6E-16 0.1169
f(0?) 0.0189 | 1.8E-03 | 1.1E-14 0.1374
dichteabh.
1 0.0489 | 7.7E-03 | 6.6E-07 | 0.0018 | 1.4E-02 | 9.0E-01 | 0.2211 | 3.7E-02
f(c,0?) 0.0809 | 4.1E-01 | 6.2E-02 | -1.4729 | 4.1E-01 | 1.3E-03 | 0.2844 | -1.8E+01

Tabelle 8.3: Regressionsfaktoren b; und b, inklusive deren Standardabweichungen s und
Irrtumswahrscheinlichkeiten p fur die multiple lineare Regressionsanalyse der aus den Monte-Carlo-
Simulationen ermittelten transversalen Makrodispersionen A,
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Beim Vergleich der Erwartungswert der Makrodispersiagnalis dem MC-Simulationen in
Abhangigkeit von der Varianz fiy = 0.2 m und der Korrelationslange fur o2 = 1.00 und

¢ = 35000 ppm mit denen der analytischen Losungen aus der iigi¢h 48) zeigt sich eine
zur Varianz proportionale Abweichung der Ergebnisse. Dsibei die Erwartungswerte der
MC-Simulationen stets hoher als die analytischemukgacht wird dies vermutlich durch eine
proportional zur Dichte und Heterogenitat steigende nuotexiBispersion.

a) ¢ = 35000 ppmyy =0.2m

6.0E-03
.OE-03+

R

4.0E-03+ .
= At nach Gleichung (4.4

—~— AT

£ 30803
< 2.0E:03

1.0E-03+ DN

0.0E+00 T \ \ \

0 0.5 1 15 2 2.5
H
b) ¢ = 35000 ppmy? = 1.00

2.0E-03

1.5E-03 //
8
z 1.0E-03- —— MC

5.0E-04 | o %

0.0E+00 \ \ \ \

0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5

Ax [m]

Bild 9.12:  Erwartungswert der Makrodispersion At in Abh&ngigkeit von a) der Varianz fir A, = 0.2 m
und b) der Korrelationslange A, fir s2 = 1.00 fir ¢ = 35000 ppm im Vergleich zu den analytischen
Lésungen fir Ar aus der Gleichung (4.48).

Zusammenfassend lasst sich aus den experimentellen und numerischen &gdblgsndes
aussagen:

=  Sowohl experimentelle als auch numerische Untersuchungen mit der Moide-Car
Methode ergaben sowohl fur dichteunabhangige Simulationen und experimentelle fur
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die dichteabhdngige eine sehr gute Ubereinstimmung der transversalen
Makrodispersion mit der aus der Storungsmethode hergeleiteten Formel.kdam

fur DichteunabhéangigkeitAin einem heterogenen porésen Medium mit dieser Formel
beschrieben werden:

:Ufz/]l (26 +9) 1-—, (¢ +1)° r.XG 8.17
33 Vg? 2(5_*_1)2{ 2(1_52X25+1) 3X3 (8.17)

Bedingt kbnnen auch fur den dichteabhangigen Simulationen die Erwartungswerte der
transversalen Makrodispersivitat mit der stochastischen Forniddrerwerden. Hier
sollten jedoch zu Absicherung des Regressionsergebnisses Monte-CarktiSnen|

an weiteren Permeabilitatsverteilungen und mit weiteren Konzentraigaionen
durchgefuhrt werden.

Der Stromungsfaktor ist fur den hier untersuchten zweidimensionalen Modellaquifer
fur dichteunabhangige Simulationen heterogenitatsunabhangig und spmitl.
Demzufolge entspricht der transversale Stromungsfaktor in diesem deafl
Verhaltnis der hydraulischen Gradienten mit J1/Js. Fur dichteabhangige Prozesse

ist dieser jedoch abh&ngig von der Heterogenitat des Untergrundes und dem
Konzentrationsgradienten zweier Fluide mit:

2 2 2
y1={1+0—f+af2ﬁ{ﬁ—b1} mit b, =2 (8.18)
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10.1 Zusammenfassung der Ergebnisse

In der vorliegenden Arbeit wurde dielichteabhangig transversale Dispersion von
Wasserinhaltsstoffen in gesattigten heterogenen porésen mMedmersucht. Die
Untersuchungen koppelten dabei — wie bisher nur seltenwanget - ein analytisches,
sowohl mit dem experimentellen als auch dem numenisitedell.

Dichtestromungen stellen eine besondere Herausforderujegl&ir Modellierer dar, denn die
Differentialgleichungen zu ihrer mathematischen Besibling sind nichtlinear und
gekoppelt. Experimentelle Untersuchungen im Labor- und Fé&dtab haben gezeigt, dass
auch der Aufbau und die Heterogenitat des Untergrundes einmrheidienden Einfluss auf
den Transport eines Inhaltsstoffes haben. Das Zusammeisgselr Prozesse ist aul3erst
komplex und hat bisher nicht die breite wissenschaftliienerksamkeit erhalten, die dafur
notig ware. Wahrend fur die longitudinale DispersiDn bereits eine Vielzahl sowohl
experimenteller als auch numerischer Ergebnisse und tisolbr Losungen vorliegt,
existierten bisher kaum Erkenntnisse Uber das Verhaltetashesversalen Dispersion.

Es wurden experimentelle Untersuchungen stabiler Dictiteangen an einem Tankmodell
an drei unterschiedlichen reprasentativen stochastidgdieglellaquiferen durchgefuhrt. Dazu
durchstromten Fluidpaare kontrastierender Dichte den mérf3and einer vorgegebenen
stochastischen Verteilung der Permeabilitdten gepadkdek und die stationare raumliche
Konzentrationsausbreitung der sich ausbreitenden Sakdaisse wurde anhand der
Leitfahigkeit gemessen. Parallel dazu wurde mit dem Fiflgenente-Programm SUTRA ein
numerisches Modell aufgestellt. Mit dem verifiziertemd kalibrierten numerischen Modell
wurden Sensitivitdtsanalysen, deterministische Prognisemdgliche Transportszenarien
sowie stochastische Monte-Carlo-Simulationen durchgefiiDie experimentellen und

numerischen Ergebnisse wurden miteinander verglichen und eéaisiterende analytische

Modellansatze verifiziert.
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Zusammenfassend lassen sich aus den experimentellenunmerischen Untersuchungen
folgende Aussagen fir die Stromungs- und Transport-proresseem stabil geschichtetem
Fluid machen:

[1] Aus dem vonWelty et al.[2003] mittels Storungstheorie entwickelten dichteabhangigen
Makrodispersionstensor konnte die stochastische Foimdid transversale Makrodispersion
entwickelt werden. Es zeigte sich, dass die transeeidakrodispersivitat proportional zur
Varianz, Korrelation und Anisotropie der lognormalen Rsabilitdtsverteilung des
Untergrundes ist.

[2] Die H6he des Fahnenschwerpunktes sinkt mit steigender eidtmationsdifferenz dc,
sinkender Stromungsgeschwindigkeit u und steigendem Nichthkelisfaktor {. Die
Varianz a2 der raumlichen Konzentrationsausbreitung nahert sitlsteigendem Abstand x
von der Einstromkante wellenférmig einem effektiven Wemt aus der die effektiven
Makrodispersion berechnet werden kann. Innerhalb des Tankesekdahei fur keinen
Versuch ein asymptotischer schwankungsfreier Zustand fesligesverden. Die
Transportprozesse in dem untersuchten Modell befandennsicih nicht im ergodischen
Zustand. Die Schwankungen der rdumlichen Varianzen estiegabei mit sinkendem
Konzentrationsgradienten dc/dx, sinkender Strémungsgesdigkaitd u sowie steigender
Varianz 02 und Korrelation A. Die Wellenlange A dieser Schwankungen steigt mit
zunehmender Heterogenitat, ist jedoch unabhédngig vom Kuoatiens- bzw.
Dichtegradienten.

[3] Im homogenen als auch im heterogenen pordésen Mesiitkh die effektive transversale
MakrodispersionslangeAmit zunehmender Stromungsgeschwindigkeit u expotentiahdb u
nahert sich einem geschwindigkeitsunabhéangigen effektivert an, der nur noch von der
Dichte und der Heterogenitat (Varianz der lognormalenmBabilitatsverteilung sowie
Korrelationslangen in x- und y-Richtungen) bestimmt wibdese Verminderung von A
entspricht dem abnehmenden Anteil der Diffusion an derr@esspersivitat.

[4] Die transversale Makrodispersivitatr Ateigt umgekehrt proportional zur Dichte- bzw.
Konzentrationsdifferenz, jedoch proportional zur Vazianund Korrelation der
Permeabilitatsverteilung. Bei einer Konzentrationsd#fiiz von ¢ = 100000 ppm wird das
Transportgeschehen einzig durch die Dichte bestimmtHBterogenitat des Aquifers hat in
diesem Fall keinen Einfluss mehr.

[5] Innerhalb der stochastischen Klasse hat die longitate im Unterschied zur
transversalen Korrelationslange und der Varianz einegelsehrt proportionalen Einfluss auf
die Makrodispersionslange: steigt die Korrelation in loraler bzw. in  der
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Hauptstromungsrichtung an, fuhrt das zu einem Absinkerralesversalen Makrodispersion
Ar.

[6] Bei groRen molekularen Pecletzahlen Pe =D ist die Diffusion, bei grof3er
Heterogenitat des porésen Mediums die korngerustbedirigjigyersion vernachlassigbar.
Sind Heterogenitat und Pecletzahl jedoch gering — wie zumnl@ieser vorliegenden Arbeit
- muss jedoch die Diffusion sowie die korngerustbedimgjgpersion fur die Berechnung
bertcksichtigt werden.

[7] Sensitivitatsanalysen zeigen, wie stark die Mamma einzelner Groéf3en das Flie3- und
Transportverhalten im Untergrund beeinflussen kann. Inein@mogenen porésen Medium
beeinflusst die Druckverteilung und damit die Stromuegsgwindigkeit sowie die Richtung
der Grundwasserstromung die raumliche Ausbreitung der Ktnagen am starksten. Eine
weitere sensitive Grof3e ist die Konzentration des Flwadsingegen die korngeristbedingten
Dispersivitaten eine nur geringe Sensitivitdt haben. In eiheterogenen Medium wird die
Makrodispersion - wie erwartet - am starksten durch di¢ @er Verteilung der
Permeabilitdten beeinflusst, wobei die Variasizihrer lognormalen Verteilung die starkste
Sensitivitat aufweist, gefolgt von der transversalenréation Ay und der longitudinalen
Korrelation A, Die Konzentrationsdifferenz hat demgegenuber auf tdamsversale
Makrodispersivitdt A einen nur geringfugigen Einfluss, die korngeristbedingten
Dispersivitaten sind auf-Aunsensitiv.

[8] Die Druckverteilung an den Modellrandern ist in dreddodell eine sehr sensitive Grol3e.
Schon geringfigige Abweichungen der experimentellen gegenigles theoretisch
festgelegten Druckrandbedingungen bewirken grof3e Veradnderunge®tromungs- und
Transportverhalten der Systems. Die korrekte Berickgiohgi und Beibehaltung von
korrekten Druckrandbedingungen ist damit fir eine exakte I&ioo realer Vorgénge
unumganglich.

[9] Monte-Carlo-Simulationen voliziehen die stochsdten Prozesse der Stérungstheorie
mittels zufalliger numerischer Realisationen gleiclstatistischer Eigenschaften nach. Es
wurden Simulationen mit einer grof3en Anzahl von zufalliyodellrealisationen gleicher
stochastischer Verteilung der lognormalen Permeabilit@Wittelwert, Varianz,
Korrelationslangen) durchgefuhrt und daraus der jeweiligeaEEmwgswert und die Varianz
der raumliche Konzentrationsverteilung bestimmt. D&loginte festgestellt werden, dass die
Mittelwerte fur eine zweidimensionale dichteunabhan&meulation fur geringe Varianz und
Korrelation der Permeabilitatsverteilung bereits nachfiOdichteabhangig bereits nach ca.
20 Realisationen konvergierten, wobei die Anzahl der eontigen Realisationen mit
steigender Varianz und Korrelation des Modells stiegemr [Erwartungswert der
dichteunabhéngigen transversalen MakrodispersivitatrE§teigt proportional zur Varianz
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02 und transversaler Korrelationslangyge jedoch sinkender longitudinaler Korrelationslange
Ax der Durchlassigkeitsverteilung. Fur dedichteabhéangign Fall steigt der Erwartungswert
der transversalen Makrodispersivitat BEfAimgekehrt proportional zur Konzentratiopund
proportional zur Korrelation und Varianzo?.

[10] Sowohl experimentelle als auch numerische Untersyggw mit der Monte-Carlo-
Methode ergaben eine Ubereinstimmung mit der aus der Stdnangst hergeleiteten
Formel. Damit bewiesen die Ergebnisse dieser Arbeitléir Fall, dass wie in dieser Arbeit
die Stromungsrichtung mit der Richtung der Bettung zusamiiterd&r Eigenwert der
Querdispersion von Null verschieden und eine Funktion dehastischen Eigenschaften des
heterogenen pordsen Mediums ist. Die stochastischeri€heonGelharand Axnes$1983]
konnte verifiziert werden.

[11] Regressionsanalysen mit experimentell und numerischittelten transversalen

Makrodispersivitdten Azeigten, dass der Stromungsfakgofur den Fall vernachlassigbarer
Dichtekontraste wie in der Theorie vbleuman1987] fur ein zweidimensionales Modell als
von der Heterogenitat unabhangig gesehen werden kann und eindigdasrVerhaltnis der

hydraulischen Gradienten wie folgt bedingt igt= J/J:.

[12] Anhand existierender stochastischer und thermodigcher Ansatze konnte gezeigt
werden, dass das Fick’'sche Gesetz selbst mit hoherzektrationsgradienten weiterhin
gultig bleibt und lediglich durch einen zuséatzlichen Term i8inne einer
Taylorreihenentwicklung hinsichtlich des Stoffstromesagalisiert werden muss. Die in
dieser Arbeit durchgefihrten experimentellen Untersangbo und Monte-Carlo-
Simulationen von Transportvorgdngen hoher Dichtegradieti@ben gezeigt, dass das
Fick'sche Gesetz, dass den dispersen Stoffstrom einéstge Wasserinhaltsstoffes
beschreibt, in der bekannten linearen Form fur Konzeoen bis ca. ¢ = 100000 ppm guiltig
ist. Die Diskrepanzen der numerisch deterministischendem analytischen Ergebnissen sind
auf prdasymptotische Prozesse im deterministischen Modglckzufihren, die hdheren
Erwartungswerte der MC-Simulationen durch eine proportisnaDichte und Heterogenitat
steigende numerische Dispersion.

10.2 Ausblick auf zuktnftige Forschungen

Die Erforschung der Dispersionsprozesse ist noch langst abgeschlossen. Innovativ ware
es, einerseits ein allgemeinglltiges Modell zu entwickelas die Komplexitdt der
Dispersionsprozesse in allen rdumlichen und zeitlichkalen einschlie3t und andererseits
fur die Praxis anwendbare einfache Formeln prognostizl@abei bieten sich weitere
experimentelle und numerische Untersuchungen an:
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= Mdglich und erforderlich sind Experimente mit variablen kmmiistbedingten
Dispersivitaten aund a bzw. dem mittleren Korndurchmesser sbwie Versuche an
homogenen Medien, um den Dichteeinfluss unabhéngig vorHdeerogenitat zu
untersuchen. Andererseits sollte damit verifiziert werdeb die transversale
Makrodispersivitat nachVelty el al.[2003] unabh&ngig von den korngeristbedingten
Dispersivitaten oder nacbhang and Wheatcraftt996] von diesen Werten abhangig
ist.

= Aus der hohen Drucksensitivitdt an den Randern des Modgiibt esich die
Notwendigkeit der kontinuierlichen Aufnahme der Drucksituatiomittels
Drucksonden, die mit entsprechenden Datenloggern verbunadamnwe

= Um das Transportgeschehen liickenlos Gber den gesamten Tackbar erfassen
und damit systematische Fehler zu vermindern, ist es sinmtelraumliche und
zeitliche Konzentrationsentwicklung eines Wasserink@fles anhand photo-
metrischer, digitaler Verfahren aufzunehmen.

Die hier dokumentierten Experimente liefern eine Vertitkasmaoglichkeit, wie sie bisher

kaum fur die Untersuchung der transversalen Dispersitéinem heterogenen pordsen
Medium zur Verfigung stand. Es bleibt jedoch zu prifeniemweit der stochastische Ansatz
die realen Prozesse am besten beschreiben kannclstd@oAnnahme der Stationaritat und
der raumlichen Periodizitat in der stochastischen Ti@eane Begrenzung und nicht immer in
naturlichen Vorgangen anzutreffen. Maogliche alternati@eschreibungen waren

beispielsweise die fraktale Methode oder die Upscalingidtit. Umfassende Analysen
geologischer Daten hinsichtlich der Permeabilitatsvarigen sind dazu notwendig.
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Anlage 1: Lage der Messpunkte im Koordinatennetz des Versuchstankes.
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Anlage 2:

Koordinaten x und y aller Messpunkte in m.
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h/h, an den Messebenen 37 und 47 fiir die Sandpackung 1 und a), b) u=1 m/d und c), d) u =4 m/d.



a) pack 2, u=1 nvd, cok

—e—C =250 ppm
—8— ¢ = 5000 ppm
---@--- ¢ = 35000 ppm
—%— ¢ =100000 ppm

——C =250 ppm
—&— ¢ = 5000 ppm
---©--- ¢ = 35000 ppm
—*— ¢ =100000 ppn

---------

0.0 ‘ L)

0.0 0.5 1.0
(of[o%

b) pack 2, u=1 m/d, cok

—&—C =250 ppm
—8— ¢ = 5000 ppm
---©-- ¢ = 35000 ppm
—%— ¢ = 100000 ppn

i

1.0
L —e—C =250 ppm
—&— ¢ = 5000 ppm
---0--- ¢ = 35000 ppm
—— ¢ =100000 ppn

0.0 ‘ —

0.0 0.5 1.0
c/c

Anlage 8: Experimentelle normierte Konzentrationsverteilung c/c, tber die relative Hohe des Tankes
h/h, an den Messebenen 37 und 47 fir die Sandpackung 2 und a), b) u=1 m/d und c), d) u =4 m/d.



a) pack 2, u=8 m/d, cok
1.0

——C =250 ppm
—&— ¢ =5000 ppm
---©--- ¢ = 35000 ppm
—X— ¢ =100000 ppn

b) pack 2, u=8 nm/d, cok
1.0
#9 O —e—c =250 ppm
M ° 5 ¢ =5000 ppm
gg ---o-- ¢ = 35000 ppm
co —*— ¢ =100000 ppn

0.0 0.5 1.0

c/'c0

Anlage 9: Experimentelle normierte Konzentrationsverteilung c/c, tber die relative Hohe des Tankes
h/h, an den Messebenen 37 und 47 fiir die Sandpackung 2 und a), b) u =8 m/d.



a) pack 3, u=1 m/d, col

1.0

0.0

—e—C = 250 ppm

—&— ¢ = 5000 ppm

0.0

1.0

—e—C = 250 ppm

—— ¢ = 5000 ppm

b) pack 3, u=1 nm/d, cok
1.0

—e—C = 250 ppm

—=— ¢ = 5000 ppm

—e—C = 250 ppm

—&— ¢ = 5000 ppm

Anlage 10: Experimentelle normierte Konzentrationsverteilung c/c, tUber die relative Hohe des

Tankes h/h, an den Messebenen 37 und 47 fir die Sandpackung 3 und a), b)u=1m/dundc), d) u=
4 m/d.
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a) pack 3, u=2 m/d, col
1.0,

——C =250 ppm

—&— ¢ = 5000 ppm

—e—Cc =250 ppm
—&— ¢ = 5000 ppm
---0--- ¢ = 35000 ppm

b) paCk 3’ u= 2 m/d, COI‘
1.0

—e—C =250 ppm
—8— ¢ =5000 ppm

0.5

0.0 - ‘ |
0.0 0.5 1.0

1.0
—&—C =250 ppm
—B— ¢ = 5000 ppm
---0--- ¢ = 35000 ppm

Anlage 11: Experimentelle normierte Konzentrationsverteilung c/c, tUber die relative Hohe des
Tankes h/h, an den Messebenen 37 und 47 fir die Sandpackung 3 und a), b)u=2m/dundc), d) u=

8 m/d.
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a) Sandpackung 3:u=1 nvd

1.0E-02
—>— ¢ = 5000 ppm
8.08:031 —c = 35000 ppm
—_ _02- —— ¢ =60000 ppm
ESOEST — ¢ =100000 ppm
< 4.0E-03
20603 1 o A
0.0E-+00 1% 305 mme ox swtar 0 NS
0 2 4 6 8 10
b) Sandpackung 3: u = 4 nvd
1.0E-02 )
. —>— ¢ = 5000 ppm
BOE09 — ¢ = 35000 ppm
"= 6.0E-03 — ¢ = 60000 ppm
= —— ¢ = 100000 ppm
< 4.0E-03-
2.0E-03 i
0.0E+00 %6
0 2 4 6 8 10

¢) Sandpackung 3: u=8 m/d

—— € = 5000 ppm
= = 35000 ppm
—— C = 60000 ppm
—— ¢ = 100000 ppm

0 2 4 6 8 10
x [m]

Anlage 12: SUTRA-simulierte transversale Makrodispersivitat in Abhangigkeit von der FlieRlange x
fur die Sandpackung 1 und a) u=1m/d; b) u=4 m/dund c) u= 8 m/d. die Sandpackung 1 und a) u
= 1 m/d; b) u = 4 m/d und C) u = 8 m/d.
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