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2 Arbeits- und Ergebnisbericht

2.1 Ausgangsfragen und Zielstellung des Projektes

Im Zusammenhang mit der Deponierung von Schadstoffen (z.B. Altlasten, Endlagerung)
kommt der Simulation von Stromungs- und Transportprozessen in Kluftaquifersystemen
eine hohe Bedeutung zu. Basierend auf kombinierten Modellansiitzen sollten hier die Nachteile
der bisher verwendeten Kopplung von Elementen unterschiedlicher Dimension, z.B. keine
Flusserhaltung am Kluft/Matrix-Ubergang, vermieden werden. Dazu wurde ein Konzept
entwickelt, in dem Kluft und Matrix mit Elementen gleicher Dimension vernetzt werden, in
den Kliiften bzw. Kluftnetzwerken aber degenerierte Elemente zugelassen sind. Alle weiteren
Bausteine des Losungsprozesses sollten robust gegeniiber verschwindender Kluftweite (re-
duziertes Problem) sein. Um den unterschiedlichen Prozessen in Kluft und Matrix Rechnung
zu tragen, sollten dariiberhinaus unterschiedliche Diskretisierungsverfahren in Kluft und
Matrix moglich sein. Zu diesem Zweck sollten robuste Mehrgittermethoden fiir primale
und gemischte Diskretisierungen der Stromung sowie hierarchische Diskretisierungen und
Partikelmethoden zur Transportsimulation entwickelt, analysiert und in Verbindung mit Par-
allelisierungstechniken zu einem schnellen, robusten und zuverldssigen Loser fiir Stromungs—
und Transportprozesse in Kluftaquifersystemen weiterentwickelt werden.

Die in der ersten Projektphase implementierten Neu— und Weiterentwicklungen bildeten
eine solide Basis fiir den Aufbau eines flexiblen und zuverldssigen Losungsverfahrens fiir
Stromungs— und Transportprozesse in gekliiftet—-porésen Medien. In der verbleibenden
Laufzeit der ersten Antragsphase sollten zunédchst das Verhalten und die Moglichkeiten der
dquidimensionalen Modellierung tiefergehend analysiert und mit der niederdimensionalen
Simulation verglichen werden. Dies konnte zuvor nur ansatzweise geschehen, da die Bereit-
stellung der komplexen und umfangreichen gemeinsamen Softwarebasis einen Grofiteil des
ersten Antragszeitraums in Anspruch genommen hat. Die Analyse und der Vergleich der
Verfahren sollten fiir Kluft-Matrix-Strukturen aufsteigend komplexer Geometrie (Einzelkluft,
Kluftkreuzung, Kluftnetzwerk) durchgefiihrt werden. In diesem Zuge sollte auch der Einfluss
von a priori im Kluftbereich verfeinerten Netzen und h—adaptiver Verfeinerung auf der Basis
heuristischer Fehlerindikatoren und a posteriori Fehlerschdtzern auf das Losungsverhalten
untersucht werden.

Im weiteren Verlauf der Arbeit sollten die implementierten Bausteine auf kompliziertere Geo-
metrien erweitert werden: im Modellgebiet endende Kliifte, in andere Kliifte einmiindende
Kliifte und Kreuzungen von mehr als zwei Kliiften. Dies erforderte weitere Entwicklungs-
arbeit, da es fiir diese Geometrien nicht zu vermeiden ist, im Gegensatz zum bisherigen
Vorgehen auch in den Kliiften Dreiecke einzusetzen.



Fiir den neu entwickelten Stromungsloser sollte der Nachweis von schritt— und kluftweitenun-
abhédngigen oberen Schranken fiir die Konvergenzraten erbracht werden. Zur Diskretisierung
der Stromungsgleichung wurde bisher ein Ritz—Galerkin Finite-Elemente—Verfahren ver-
wendet. Dies approximiert die Geschwindigkeit eine Ordnung niedriger als den Druck bzw.
die Piezometerh6he. Da die Geschwindigkeit aber ein sehr sensitiver Parameter fiir die
Transportberechnung ist, sollte im ndchsten Schritt ein gemischtes Finite-Elemente—Verfahren
implementiert werden, das die Geschwindigkeit sogar besser als den Druck beschreibt und
bessere Approximations— und Stetigkeitseigenschaften hat.

Weitere Arbeiten sollten sich mit der Weiterentwicklung des Losers fiir die Transportmodel-
lierung, Partikelmethoden fiir die &quidimensionale Transportsimulation, die Parallelisierung
des gesamten Losers und die Definition von Benchmarks zur Verifikation der neu entwickelten
Methoden befassen.

2.2 Entwicklung der durchgefiuhrten Arbeiten und Darstellung
der erreichten Ergebnisse

Die durchgefiihrten Arbeiten und ihre Ergebnisse sind in den in Kapitel 1.1 genannten
Publikationen veroffentlicht und dort detailliert beschrieben. Es werden hier die wesentlichen
Ergebnisse kurz vorgestellt. Eine Ubersicht iiber die Arbeiten zur Transportmodellierung ist
in Hinkelmann (2003) gegeben.

2.2.1 Weiterentwicklung des Netzgenerators

Der Netzgenerator FRACMESH wurde fiir die dquidimensionale Modellierung von 2D
Kluft-Matrix Systemen mit komplexen Geometrien dahingehend erweitert, dass nun im
Modellgebiet endende Kliifte, in anderen Kliiften endende Kliifte sowie Kluftkreuzungen mit
mehr als zwei Kliiften erfasst werden kénnen (siehe Abbildung 2.1).
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Abbildung 2.1: Links: Kluftkreuzung; rechts: Kluftende; aus Neunhéduserer (2003)



In der zweiten Antragsphase wurden die Simulationsergebnisse im Bereich der Kluftkreuzun-
gen und Kluftenden genauer analysiert, da dort lokale Instabilitdten aufgetreten sind (siehe 2.2,
rechts). Diese Effekte sind lokaler Natur und haben sich auf globale Ergebnisse wie z.B. Durch-
bruchskurven kaum ausgewirkt. Sie konnen jedoch die Austauschprozesse zwischen Kluft
und Matrix stdrker beeinflussen. Es wurden verschiedene geometrische Formen der Gestal-
tung von Kluftkreuzungen untersucht, die sich aber nur wenig auf die Simulationsergebnisse
ausgewirkt haben. Des weiteren wurden verschiedene Formen der Kluftenden untersucht, wo-
bei die Konformitit der Elemente erhalten bleiben sollte: Abschluss mit kurzem Kluftdreieck,
Abschluss mit langem Kluftdreieck und Abschluss der Kluft mit langem Matrixdreieck; diese
Variante wird in Abb. 2.2, rechts Rechteck genannt. Das in Abbildung 2.2, links dargestellte
System (Matrix: K = 107" m?2 ¢ = 0.2;Kluft : K = 1073m?, ¢ = 0.3,d = 0.005m) ist oben und
unten geschlossen, links und rechts offen, und es wird ein Druckgradient tiber die seitlichen
Rinder dem System aufgeprégt. Die Abbildung 2.2, rechts zeigt, dass die Variante Abschluss
der Kluft mit langem Matrixdreieck (als Rechteck bezeichnet) die glatteste Losung liefert.
Diese Variante wurde fiir die nachfolgenden Simulationen verwendet.

4.0E-06
Level 2
I Level 3
3.0E-06 - Level 4
AVAVAVAAAAA‘ 2.0E-06 :
\VAVAVAVAVAY :
AVAVAVAVAVAVAN AAX%XAWAXV‘ g 1.0E-06 i
AV AVAVAVAVAVAVAYA ZAVAVAVAVAVAVAVAS (IR
PYENAVAVAVAVAVAVAVAVAYAVAVAVAVAVAVAVANAS g :
RS VAVAVAVAVAVAVAVAVAN NAVAVAVAVAVAVAVAS 0.0E+00
D YAVAVAVAVAVAVAVS ZAVAVAVAVAVAVAVAVAY
3 % VAVAVAVAVAVAVAVAN \VAVAVAVAVAVAVAVAN 2 :
REOOOOOONDOOOOOARE o=t
AVAVAVAVAVAVAVAYAVAVAVAVAVAVAVAVAVAI 20“6
'o.o““oy‘“o.z“‘5.3“‘5.4‘“a[.s‘]"a.e“a.;“a.a“aig“a.o 00 01 02 o5 04 05 06

Abbildung 2.2: Links: System mit Einzelkluft; rechts: Verteilung der Vertikalgeschwindigkeit
langs der Kluftachse; aus Neunh&userer (2003)

In Neunhduserer (2003) wird weiter gezeigt, dass die Grofie der Peaks am Kluftende mit wach-
sender Netzauflosung zunimmt und dass die Wahl der Diskretisierung (Box-Verfahren mit
1D Kluft (niederdimensional), Box-Verfahren mit 2D Kluft (dquidimensional) und gemischt-
hybride Finite-Elemente Methode, siehe Kapitel 2.2.2 und Neunhduserer (2003)) den Peak
stark beeinflussen kann, wobei mit dem Box Verfahren 1D meistens die glattesten Losungen
erzielt wurden.



2.2.2 Weiterentwicklung der Diskretisierungsverfahren

In der zweiten Antragsphase wurden verschiedene Weiterentwicklungen zu Diskretisierungs-
verfahren durchgefiihrt und systematisch analysiert. Die Verfahren Box 1D und Box 2D mit
Fully Upwinding und Upwinding mit Streamline Orientation sind im Bericht zur ersten
Antragsphase ausfiihrlich erldutert. Die gemischt-hybride Finite-Elemente Methode wird
nachfolgend erklart.

Im Bericht zur ersten Antragsperiode wurden erste Ergebnisse zu den beiden unterschied-
lichen Upwinding Verfahren fiir die dquidimensionale Diskretisierung gezeigt. Diese
Untersuchungen sind in der zweiten Antragsperiode weitergehend durchgefithrt worden.
Dem in Abbildung 2.3 dargestellten System (Stromungsparameter wie in Kapitel 2.2.1;
Transportparameter Matrix: D = 107"m?/s, oy = o = 0.01m; Transportparameter Kluft:
D = 107"m?%/s,a; = 0.001m, oy = 0.0001m) wird am linken offenen Rand eine Randbe-
dingung ¢ = Tkg/m?> aufgeprigt, der rechte Rand ist ein Ausflussrand, und zu Beginn der
Simulation ist die Konzentration im gesamten System gleich null.

0.6 0.6

0.5
0.4
E 0.3
> ]

0.2

0.1

0-07‘“‘I““I“"I““I‘“‘I‘“‘I““I““I““I““ 0.0 T
00 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1.0 0.0 0.5 1.0
x[m] x[m]

Abbildung 2.3: Links: System mit Kluftkreuzung (Grobgitter); rechts: Lage unterschiedlicher
Schnitte; aus Neunhdauserer (2003)

Ergbnissbilder zu Druck- und Konzentrationsverteilungen sind im Bericht der ersten Antrags-
periode enthalten und werden hier nicht wiederholt. Die Konzentrationsverteilungen langs
der Schnittlinien B und E fiir unterschiedliche (uniforme) Verfeinerungslevel (Hinweis: in
Abbildung 2.3, links ist das Grobgitter dargestellt) zeigt, dass das Upwinding mit Streamline
Orientation deutlich weniger numerische Dispersion aufweist. In den Abbildungen 2.4, links
und rechts ist der Peak des Upwinding mit Streamline Orientation auf Level 2 ausgepragter
als mit dem Fully Upwinding auf Level 2 und 3, und es wird beim Upwinding mit Streamline
Orientation auf Level 2 bereits Gitterkonvergenz erzielt, da die Ergebnisse zum Upwinding mit
Streamline Orientation auf Level 3 keine merklichen Anderungen erkennen lassen. Quasi die
gleichen Ergebnisse hat Neunhduserer (2003) auch fiir das in Abbildung 2.1, links dargestellte
System mit Einzelkluft erzielt. Im Folgenden wurde i.d.R. das Upwinding mit Streamline
Orientation verwendet.
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Abbildung 2.4: Konzentrationsverteilungen ldngs Schnittlinie B (links) und E (rechts); fu = Ful-
ly Upwinding, so = Upwinding mit Streamline Orientation, Level = Verfeine-
rungslevel; aus Neunhéduserer (2003)

Neunhéuserer (2003) hat ein gemischt-hybrides Verfahren fiir die Stromungsgleichung aus
Arbeiten von Wieners (1997) ! entwickelt, wobei ein Raviart-Thomas Ansatz zugrunde gelegt
wurde. Wieners (1997) hat eine zusétzliche Unbekannte auf der Elementkante als Lagrange-
Multiplikator sowie die Flusserhaltung iiber den Rand als weitere Gleichung eingefiihrt. Der
Druck wird im Element konstant approximiert und die Fliisse stetig tiber den Rand. Im Zuge
der dquidimensionalen (Kluft-)Modellierung ist der Einsatz gemischt-hybrider finite Elemente
anzustreben, da das Stromungsfeld i.d.R. den grofiten Einfluss auf die Transportsimulation hat
und die gemischt-hybride Formulierung ein stetiges Geschwindigkeitsfeld am Kluft-Matrix
Interface ermoglicht.

Ein Abbildung 2.5 ist ein Vergleich des (dquidimensionalen) Box Verfahrens (Box 2d) mit
der gemischt-hybriden Finite-Elemente Methode (MHFE 2d) fiir das System aus Abbildung
2.5 gegeben. Die Abbildung 2.5, links wie auch weitere Untersuchungen machen deutlich,
dass sich die beiden Verfahren nur lokal unterscheiden: in diesem Fall im Bereich der Kluft-
kreuzung, hier liefert die gemischte Finite-Elemente Methode die glattere und vermutlich
bessere Losung. Weitere Studien haben gezeigt, dass komplexe lokale Stromungsfelder, z.B. im
Bereich von Kluftkreuzungen, mit der gemischten Finite-Elemente Methode mit niedrigeren
Verfeinerungsleveln berechnet werden konnten, wahrend beim Box Verfahren auf hoheren
Verfeinerungsleveln noch Oszillationen auftragen. Andererseits muss erwdhnt werden, dass
die gemischte Finite-Elemente Methode bei gleichem Verfeinerungslevel rechenaufwendiger
ist. In Abbildung 2.5, rechts ist zu erkennen, dass sich die beiden Verfahren bei globalen
Betrachtungen wie z.B. Durchbruchskurven quasi nicht unterscheiden.

!C. Wieners: The implementation of adaptive multigrid methods for finite elements, Preprint Nr. 97/12, Institut
fir Computeranwendungen, Universitat Stuttgart, 1997.
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Abbildung 2.5: Links: Konzentrationsverteilungen lings Schnittlinie B (links); rechts: Durch-
bruchskurve am Ausstromrand; aus Neunhduserer (2003)

Im Folgenden werden die (dquidimensionale) gemischte Finite-Element Methode mit dem
niederdimensionalen Box Verfahren verglichen. In Abbildung 2.6, links ist ein Kluftnetzwerk
dargestellt. Die Systemparameter entsprechen denen der Einzelkluft bzw. der Kluftkreuzung.
In diesem Fall ist das System links und rechts geschlossen und oben und unten offen. Abbilung
2.6, rechts zeigt das Druckfeld fiir eine {iber Randbedingungen am oberen und unteren Rand
vorgegebene Druckdifferenz. Das System wird langsam und ’‘senkrecht” zur Kluftrichtung
durchstromt. Die Kliifte, die im System enden, beeinflussen die Druckverteilung am starksten.

06 7 p[Pal
100000
99990
99980
99970
99960
99950
99940
99930
99920
99910
99900

0.5
0.4 4
E 0.3
> ]

0.2

0.1

0.0 4 T T T T Y Y T T T
00 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1.0
x[m]

Abbildung 2.6: Links: System mit Kluftnetzwerk (Grobitter); rechts: Druckverteilung; aus
Neunhé&userer (2003)

In den Abbildungen 2.7 und 2.8 wird die unterschiedliche Geschwindigkeitsapproxima-
tion fiir die nieder- und dquidimensionale Kluftdiskretisierung gezeigt. Zum einen wird
die unterschiedlich-dimensionale Geschwindigkeitsverteilung in den Kliiften nochmals
herausgestellt. Zum anderen sieht man, dass das "Herausstromen” aus der Kluft bei der
dquidimensionalen Modellierung weiter links bei ca. x=0.68m auftritt, wahrend dies bei der
niederdimensionalen Modellierung bei ca. x=0.73m ist.
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Abbildung 2.8: Geschwindigkeitsverteilung im Bereich der oberen rechten Kluft, Level 3, dqui-
dimensional, gemischt-hybride Finite-Element Methode; aus Neunhduserer
(2003)

In Abbildung 2.9 ist die Konzentrationsverteilung im Modellgebiet nach 3600s fiir die nieder-
und dquidimensionale Kluftdiskretisierung gegeben. Es wird deutlich, dass sich im dquidi-
mensionalen Fall deutlich mehr Masse im System befindet und der Massenaustausch zwischen
Kluft und Matrix grofler ist.

Anhand der Durchbruchskurven in Abbildung 2.10 ist zu erkennen, dass der dquidimensio-
nale Ansatz den wesentlich hoheren Peak aufweist und der niederdimensionale Ansatz ein
stirker diffusives Verhalten zeigt.

Das in den Abbildungen 2.6 bis 2.10 untersuchte System wurde von unten nach oben, also
‘senkrecht” zur Kluftrichtung durchstromt. Wird dieses System von links nach rechts, also in
Kluftrichtung, oder schneller durchstromt, so fallen die Unterschiede zwischen der nieder- und
dquidimensionalen Kluftdiskretisierung wesentlich geringer aus (siehe Neunhéduserer (2003)).
Es wird darauf hingewiesen, dass bei der gemischt-hybriden Finite-Element Methode bei
schmaleren als den hier verwendeten Kluftdicken von d = 0.005m grofse numerische Proble-
me im Loser auftreten, die vermutlich erheblichen Weiterentwicklungsbedarf erfordern (siehe
Neunhé&userer (2003)).
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Abbildung 2.9: Konzentrationsverteilung nach 3600s, Level 3; links: niederdimensional; rechts:
dquidimensional; aus Neunhéauserer (2003)
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ren fiir Transport, Level 2 und 3; aus Neunhduserer (2003)
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2.2.3 Weiterentwicklung adaptiver Methoden

Ochs et al. (2002) haben adaptive Methoden fiir die Transportgleichung in gekliiftet-porosen
Medien weiterentwickelt. Es wurden die gleichen Parameter wie fiir die in Abbildung 2.2,
links und 2.3, links untersuchten Systeme verwendet. Als Diskretisierungsverfahren wurde
der dquidimensionale Ansatz mit dem Box Verfahren und Fully Upwinding eingesetzt. Am
linken Rand wurde eine zeitlich konstante Randbedingung von ¢ = 1.0mg/l angesetzt.
Abbildung 2.11, links zeigt das bereits 2-fach verfeinerte Grobgitter und Abbildung 2.11, rechts
das bis auf Level 4 adaptiv verfeinerte Gitter aufgrund der Konzentrationsausbreitung (siehe
Abb. 2.12, links). Es erfolgt eine Netzverfeinerung im Bereich der steilen Gradienten liangs der
Kluft und am linken Systemrand.

0.6 0.6
0.5 0.5
0.4 4 0.4
E 033 E 03
> ] >
0.2 4 0.2
0.1 0.1
0.07YYYY'YYTY'TYYT'YTYT'YTYY'YYTY'YYIY'TYYT'YTYI'YIYY' 00 Y'YYIY'TYYT'YTYY'YYYY'YYTY'TYYT'IYYT'YTYY'YYYY
00 01 02 03 04 05 06 07 08 09 10 00 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1.0
x[m] x [m]

Abbildung 2.11: Links: System mit horizontaler Kluft (2-fach verfeinertes Gitter); rechts: adap-
tiv verfeinertes Gitter; aus OCHS et al. (2002)

Im zuvor gezeigten Bild wurde ein Differenzen-Indikator verwendet, der dhnliche Ergebnisse
wie ein Gradientenindikator geliefert hat. Die uniform und adaptiv verfeinerten Losung
stimmen auf Level 4 gut {iberein, sie sind aber von der analytischen Losung von Tang (1981)
2 noch betrichtlich entfernt (siehe 2.12, rechts). Ein mafigeblicher Grund hierfiir resultiert aus
dem Box Verfahren mit Fully Upwinding, was numerische Disperion aufweist. Ein Vergleich
der uniform und der adaptiv verfeinerten Losung zeigt, dass die adaptive Variante nur etwa
20 % der Rechenzeit und des Speichers benétigt.

OCHS et al. (2002) haben eine dhnliche Leistungsfdhigkeit der adaptiven Methoden fiir das
geometrisch komplexere System in Abbildung 2.13 gezeigt.

2Tang,D.H., Frind,E.O. and Sudicky: Contaminant Transport in Fractured Porous Media, Analytical Solution for a
Single Fracture, Water Resources Research, (17) pp. 555-564, 1981.
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Abbildung 2.12: Links: Konzentrationsverteilung auf adaptiv verfeinertem Gitter; Frontaus-
breitung in der Kluft fiir verschiedene Varianten; aus OCHS et al. (2002)
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Zur Diskretisierung der Stromungsgleichung hat Gebauer (2003) eine adaptive Verfeinerungs-
strategie entwickelt. Die Auswahl zu verfeinernder Elemente in der Gesteinsmatrix erfolgt
auf der Basis von aus der Literatur bekannten a posteriori Residuenfehlerschétzern. Halbierte
Kanten am Kluftrand fiihren zu anisotroper Verfeinerung in der Kluft mit daraus resultieren-
den neuen Kanten senkrecht zur Kluftrichtung. Mit aus der Literatur bekannten, anisotropen
Residuenfehlerschédtzern wird eine Schitzung des Gesamtfehlers in der Kluft ermittelt. Liegt
der tiber einem gewissen Schwellwert, so wird die gesamte Kluft uniform verfeinert. Diese ein-
fache Vorgehensweise wird dadurch gerechtfertigt, dafs in der Kluft wegen der hohen Permea-
bilitdt meist relativ homogene Verhéltnisse herrschen und aufierdem i.a. nur wenige solcher
Verfeinerungsschritte erforderlich sind. Abbildung 2.14 zeigt links ein grobes Ausgangsgitter
und rechts das endgiiltige Gitter nach 5 Verfeinerungsschritten.

v

Abbildung 2.14: Links: Ausgangsgitter; rechts: adaptiv verfeinertes Gitter; aus Gebauer (2003)

Die aus der adaptiven Verfeinerung resultierende Gitterhierarchie bildet den Ausgangspunkt
tiir die schnelle und robuste Losung der resultierenden diskreten Probleme mit hierarchischen
Gebietszerlegungsverfahren (siehe nidchster Abschnitt).

2.2.4 Weiterentwicklung der Loser

Die theoretische Analyse der Mehrgitter-Verfahren aus dem ersten Berichtszeitraum fiihrte auf
die Entwicklung neuartiger hierarchischer Gebietszerlequngsverfahren (Gebauer (2003)). Dieser
Ansatz beruht im wesentlichen auf einer hierarchischen Zerlegung des diskreten Ansatzraums
in Kluft- und Matrixraum. Die bei der resultierenden Teilraumkorrekturmethode auftretenden
Teilprobleme konnen ihrerseits durch einen oder mehrere Schritte eines Mehrgitterverfahrens
mit Liniengldtter (Kluft) oder Varianten klassischer Mehrgitterverfahren (Matrix) approximiert
werden. In Gebauer (2003) und Gebauer et al. (2004) wird gezeigt, daff die Konvergenzraten
der resultierenden Teilraumkorrektur-Methode nicht von der Kluftweite ¢ oder Koeffizienten-
spriingen abhdngen, falls die Kliifte in Trapeze zerlegt sind. Numerische Tests zeigen, dafs
geringe Abweichungen von der Trapzform zwar theoretisch relevant aber praktisch nicht von
Bedeutung sind. So ist etwa im Falle der in Abbildung 2.15 dargestellten Ausgangstriangulie-
rung, 6-facher uniformer Verfeinerung in der Matrix und 2-facher uniformer Verfeinerung in

13



der Kluft (insgesamt 60893 Unbekannte) keine Verdnderung der Konvergenzraten zu beobach-
ten, obwohl der Sprung in der Permeabilitidt wie auch die Kluftweite tiber 10 Groffenordnungen
variieren: Abbildung 2.16 zeigt links die Konvergenzraten in Abhédngigkeit von 1/¢ und rechts
in Abhédngigkeit von dem Verhiltnis der Permeabilitdt in Kluft und Matrix. Eine Ausnahme
bildet der Wert ¢ = 1 auf dem linken Bild. Fiir derart grofie Kluftweiten ist die HBB-Methode
nicht gemacht: Es liegt keinerlei Gitteranisotropie in Kluftrichtung vor und klassische Mehrgit-
tertechniken liefern in dieser isotropen Situation die Verfahren der Wahl. Interessant ist auch
der Vergleich mit der Konvergenzrate eines entsprechenden klassischen Mehrgitterverfahrens
(kanonische Restriktion/Prolongation, Gaufs-Seidel-Glétter) im Falle ¢ = 0 (keine Kluft), wel-
che durch die durchgezogene Linie markiert ist.

Abbildung 2.15: Grobgitter eines Modellproblems aus Gebauer (2003)

1 1
0.8t . 0.8t
0.6t . 0.6t
0.4f . 0.4f
0.2} . 0.2}
0 ‘2 ‘4 ‘G ‘8 10 0 ‘2 ‘4 ‘G ‘8 10
10 10 10 10 10 10 10 10 10 10

Abbildung 2.16: Abhédngigkeit der Konvergenzraten von Kluftweite (links) und Permeabi-
litatsverhaltnis (rechts); aus Gebauer (2003)

Dieser neue, theoretisch abgesicherte Zugang weist den Weg fiir zukiinftige Entwicklungen
hinsichtlich unterschiedlicher Diskretisierungen und Modelle in Kluft und Matrix.
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2.2.5 Weiterentwicklung der Softwarebasis

Von Neunhduserer (2003) wurde das o.g. gemischt-hybride Verfahren zur Stromungsberech-
nung vollstdndig in MUFTE-UG integriert. Desweiteren wurde der Netzgenerator erweitert
(siehe oben) sowie die notige Schnittstelle zu MUFTE-UG geschaffen (Neunhduserer (2003)).
Die verschiedenen Varianten des oben beschriebenen Mehrgitter-Konzepts fiir die diskretisier-
ten Stromungsgleichungen wurden ebenfalls vollstindig in MUFTE-UG integriert (Gebauer
(2003)). Im Einzelnen betrifft dies insbesondere die Teilraum-Korrektur (induziert durch eine
Zerlegung in Kluft- und Matrix-Raum) nebst Mehrgitter-Verfahren mit Linien-Gldttung fiir das
Kluft-Problem. Dazu kommt eine Erweiterung auf praxisrelevante Kluft-Geometrien (Gebau-
er (2003)).

2.2.6 Abweichungen vom urspriinglichen Konzept

Trotz einer Reihe vielversprechender Resultate ist es nicht gelungen, den zeitlichen Riickstand
aus dem ersten Berichtszeitraum wettzumachen. Deshalb haben wir uns entschieden, keinen
Fortsetzungsantrag fiir ein weiteres Jahr zu stellen, sondern die urspriinglich im Rahmen
dieses Projekts geplanten weiteren Entwicklungen statt dessen aus der Grundausstattung zu
finanzieren. Entsprechend Abschnitt 2.1 wird es in dieser Konsolidierungsphase insbesondere
um schnelle, robuste Loser fiir gemischte Diskretisierungen der Stromung und fiir die Trans-
portberechnung, um Partikelmethoden fiir den Transport und um Parallelisierung gehen.
Anschliefiend soll auf Grundlage der dabei erzielten Ergebnisse ein entsprechender Neuantrag
ins Auge gefasst werden.

2.3 Qualifikationen des wissenschaftlichen Nachwuchses im
Zusammenhang mit diesem Projekt

Unmittelbar aus den Projektarbeiten sind die Dissertationen von Neunh&duserer (2003) und
Gebauer (2003) hervorgegangen. Der Antragsteller Hinkelmann hat die wesentlichen erzielten
Forschungsergebnisse zur Transportsimulation als einen von mehreren wichtigen Aspekten in
seiner Habilitation (Hinkelmann (2003)) eingebracht; diese Arbeit wird ist zur Veroffentlichung
im Springer Verlag in der Reihe 'Lecture Notes in Applied and Computational Mechanics’
angenommen.
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3 Zusammenfassung

In Zusammenhang mit z.B. der Trinkwassergewinnung aus Kluftaquiferen oder der Beurtei-
lung von Deponiestandorten kommt der Simulation von Strémungs- und Transportprozessen
in gekliifteten Systemen eine grofie Bedeutung zu. Die oft sehr unterschiedlichen hydrauli-
schen Eigenschaften von Kluft und umgebender Gesteinsmatrix pragen das Stromungs— und
Transportverhalten stark. Unter gesittigten Bedingungen konnen Kliifte bevorzugte FlieSwe-
ge darstellen, wiahrend die umgebende Gesteinsmatrix dagegen hdufig wie ein Speicher wirkt.
Diese gegensitzlichen physikalischen Prozesse miissen bei der numerischen Simulation von
dem zur Anwendung kommenden Modellkonzept mit den dazugehorigen Diskretisierungs-
verfahren in Abhdngigkeit von der Fragestellung hinreichend erfasst werden.

Vor diesem Hintergrund wurden in diesem Projekt Diskretisierungsansitze fiir die Simulation
von Stromungs- und Transportprozesse in gekliiftet-porosen Medien entwickelt und unter-
sucht. Als Grundlage wurde der kombinierte Modellansatz verwendet. Die Kliifte werden
dabei tiblicherweise mit Elementen niedrigerer Dimension diskretisiert als die Matrix. Dieses
Vorgehen wird als niederdimensional bezeichnet. Dabei ist allerdings die lokale Flusserhaltung
am Kluft-Matrix Ubergang nicht gewéhrleistet und der zugrunde liegende physikalische Pro-
zess gegebenenfalls nicht richtig erfasst. Um hier eine bessere Prozessdarstellung zu erreichen,
wurde als neuer Ansatz eine dquidimensionale Formulierung entwickelt, bei der Kluft und Ma-
trix mit Elementen gleicher Dimension beschrieben werden. Dazu wurde ein Netzgenerator
aufbereitet und eine gemeinsame Softwarebasis fiir die Stromungs- und Transportmodellie-
rung geschaffen.

Zur schnellen und robusten Losung der diskretisierten Stromungsgleichung wurden neuar-
tige hierarchische Gebietszerlegungsverfahren entwickelt. Sie erlauben Abschdtzungen der Kon-
vergenzraten, welche nicht von Permeabilitdt oder Kluftweite abhdngen. Die geometrieange-
passten Glattungsschritte aus dem ersten Berichtszeitraum ergeben sich durch eine leichte Mo-
difikation, namlich eine weitere Zerlegung am Kluft/Matrix-Interface. Numerische Simulatio-
nen anhand von Modell-Problemen und praktisch relevanten Kluftgeometrien zeigen dement-
sprechend sehr dhnliche Ergebnisse.

Es wurde auch ein gemischt-hybrides Verfahren fiir die Stromung entwickelt. Fiir den Trans-
port wurde u.a. ein Upwinding mit Streamline Orientation entwickelt.

Die Anwendbarkeit und die Eigenschaften der dquidimensionalen und der niederdimensio-
nalen Formulierung wie auch der gewédhlten numerischen Diskretisierungsverfahren wurde
anhand von Modellbeispielen unterschiedlicher geometrischer Komplexitit aufgezeigt. Die
Ergebnisse zeigen, dass die Verwendung eines dquidimensionalen Ansatzes bei langsameren
Systemen mit Kliiften quer zur Hauptstromung deutliche Auswirkungen auf die approximier-
te Losung im Gesamtsystem hat, wahrend bei schnelleren Systemen eher lokale Effekte auftre-
ten. Der Einsatz gemischt-hybrider Finiter Elemente ist bei dquidimensionaler Formulierung
sinnvoll. Das fiir den Transport verwendete Boxverfahren mit Streamline Orientation in der
Matrix erzeugt deutlich steilere Konzentrationsfronten im Matrixbereich als mit reinem Fully
Upwinding.
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