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,neue’ Modellierungsansatze in der Hydrologie
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Zusammenfassung

In diesem Beitrag werden Mehrphasenmodelle vorgestellt, die sich in anderen Disziplinen
bereits bewahrt haben und interessante Anknipfungspunkte fur hydrologische Fragestellun-
gen bieten. Ein einheitliches Modellkonzept einer mehrdimensionalen Zweiphasenstrémung
fur den Ubergangsbereich der gesattigten / ungesattigten Bodenzone raumt Nachteile ubli-
cher Vorgehensweisen aus, z.B. dynamische Modellgrenzen. Mit einem nicht-isothermen
Zweiphasen-Mehrkomponenten-Modellkonzept kénnen neben den Strémungsprozessen
zusatzlich Transportprozesse von Bodenfeuchte und / oder Schadstoffen sowie Massen-
transferprozesse wie Verdunstung erfasst werden. Basierend auf dem Zweiphasenstr6-
mungs-Modellkonzept sollen verbesserte Prozessansatze fur die Infiltration durch Makropo-
ren entwickelt werden, die zunachst anhand von Laborexperimenten validiert werden sollen.
Zur Ubertragung der verbesserten Prozessansétze auf die Feldskala sollen geostatitistische
Methoden weiterentwickelt werden, die auf vorhandenen Werkzeugen aufsetzen und ver-
schiedene Felddaten einbeziehen. Die Zusammenfihrung der geschilderten Dinge flhrt zu
einer starker prozessorientierten hydrologischen Modellierung, bei der méglicherweise das
Mal? ereignisabhangiger Kalibrierung reduziert werden kann.

1. Einleitung

Mehrphasenmodelle in pordsen oder gekliiftet-porésen Medien simulieren die gekoppelten
Stromungs-, Transport und Massentransferprozesse zweier oder mehrerer fluider Phasen,
z.B. Wasser oder Luft. Sie sind haufig stark nichtlinear und sensitiv hinsichtlich der Wech-
selwirkungen mit den geologischen Untergrundstrukturen. Mehrphasenmodelle werden be-
reits seit einigen Jahrzehnten in der Erddlindustrie und in den letzten Jahren auch zuneh-
mend flr umweltrelevante Fragestellungen eingesetzt (PRUESS 1991, HELMIG 1997, WHI-
TE & OOSTROM 2000), z.B. fur die begleitende Entwicklung thermisch unterstiitzter Boden-
sanierungsverfahren (CLASS 2001), fur die Abschatzung von Gas-Wasser Stromungs- und
Transportprozessen im Umfeld von Endlagern mit radioaktiven Abfallen (JAKOBS 2003) so-
wie fir die qualitative Prognose des Ausbreitungsverhaltens klima- und umweltgefahrdender
Gase wie Methan und CO, im Untergrund (SHETA et al. 2003, HINKELMANN 2003). In Ab-
hangigkeit der Problemstellungen und der zu bertcksichtigenden Raum- und Zeitskalen sind
diese Modelle unterschiedlich weit entwickelt, insbesondere besteht fur grof3skalige Frage-
stellungen in vielen Teilbereichen erheblicher Forschungsbedarf.

Nach Meinung der Autoren bieten mehrdimensionale Mehrphasenmodelle flr den Unter-
grund bzw. flr pordse oder gekliftet-pordse Medien verschiedene Ankniipfungspunkte zu



hydrologischen Problemstellungen im Ubergangsbereich der gesattigten / ungeséttigten Bo-
denzone, die bislang noch nicht ausreichend aufgegriffen worden sind und die in interdiszi-
plinarer Bearbeitung zur Weiterentwicklung starker prozessorientierter hydrologischer Model-
lierungsansatze beitragen kénnen. Mit einem Zweiphasenmodell kénnen beispielsweise die
mehrdimensionalen gekoppelten Stromungsprozesse Infiltration, Zwischenabfluss und
Grundwasserstromung mit einem einheitlichen Modellkonzept beschrieben werden; dabei
werden z.B. auch horizontale Ausbreitungsvorgéange ber gering permeablen Schichten so-
wie die Bewegung des Grundwasserspiegels erfasst. Nachteile tblicher Vorgehensweisen
mit eindimensionalen Ansatzen und unterschiedlichen Ansatzen flir den ungesattigten und
gesattigten Bereich (dynamische Modellgrenzen) kdnnen hier ausgerdumt werden. Mit einem
nicht-isothermen Zweiphasen-Mehrkomponenten-Modellkonzept kénnen zuséatzlich Massen-
transferprozesse wie Verdunstung und Kondensation sowie Transportprozesse von Boden-
feuchte und geldsten Schadstoffen simuliert werden.

Der nachfolgende Beitrag ist wie folgt gegliedert: In Kapitel 2 werden Mehrphasenmaodelle fiir
umweltrelevante Fragestellungen vorgestellt. Kapitel 3 fokussiert auf fir hydrologische Fra-
gestellungen wichtige Mehrphasen-Modellkonzepte fir den Untergrund, wahrend Kapitel 4
sich mit geostatistischen Methoden befasst. In Kapitel 5 wird Uber geplante Arbeiten berich-
tet, die die unterschiedlichen Anséatze zusammenfihren sollen.

2. Mehrphasenmodelle im Untergrund
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Abb. 1: Grubengebaude eines Steinkohlebergwerks, links; Prinzipskizze zum Ausbreitungs-
verhalten von Methan aus einem Bergwerk (aus SHETA et al. 2003), rechts

In Abbildung 1 sind ein Grubengebaude eines Steinkohlebergwerkes und eine Prinzipskizze
zum Ausbreitungsverhalten von Methan aus einem Bergwerk dargestellt. Methan entweicht
guasi dauerhaft aus Steinkohle und wird wahrend des Betriebes von Bergwerken gré3ten-
teils Uber eine Bewetterung abgefuhrt. Im Zuge der Stilllegung von Bergwerken und der da-
mit verbundenen Einstellung der Bewetterung migriert das Methangas ,unkontrolliert’ durch
den mehrschichtigen, teilweise geklufteten Untergrund und kann an den Austrittstellen an der
Erdatmosphare zu erheblichen Problemen flihren, insbesondere in bebauten Gebieten. Die
dominanten Prozesse im Umfeld eines Flézes werden durch ein dreidimensionales Zweipha-



senstromungs-Modellkonzept, bestehend aus den Phasen Wasser und Gas, entsprechend
wiedergegeben, wobei davon ausgegangen wird, dass die zwei Phasen nicht mischbar sind
und Massentransferprozesse zwischen den Phasen vernachlassigt werden kénnen. Im Uber-
gangsbereich der gesattigten / ungesattigten Bodenzone muss ein Zweiphasen-
Mehrkomponenten-Modellkonzept (Phasen: Wasser, Gas; Komponenten: Wasser(dampf),
(geloste) Luft, (geldstes) Methan) zugrunde gelegt werden, um in der Gasphase zwischen
den Komponenten Luft, Methan und Wasserdampf unterscheiden zu kénnen und um L6-
sungsprozesse von Methan und Luft in Wasser sowie Massentransferprozesse, z.B. den
Ubergang von Wasser zu Wasserdampf, erfassen zu konnen. Ein erhebliches Problem resul-
tiert hier u.a. aus der zwangslaufig beschrankten Datenverflgbarkeit, obwohl das Umfeld von
Steinkohlebergwerken i.d.R. sehr gut erkundet ist (SHETA et al. 2003, HINKELMANN 2003).
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Abb. 2: In den Untergrund eindringender Schadstoff (NAPL), links; Prinzipskizze fir experi-
mentelle und numerische Simulation zur NAPL Entfernung (aus CLASS 2001), rechts

In Abbildung 2 ist links ein in den Untergrund eindringender Schadstoff, ein sog. NAPL (non-
agqueous phase liquid), zu sehen, der eine eigene Schadstoffphase bildet. Im betrachteten
System treten 3 Phasen auf (Wasser, Luft, NAPL). Wenn der Schadstoff in gering durchlas-
sige Bodenschichten gelangt, ist es fur viele Bodensanierungsverfahren wie z.B. die Boden-
luftabsaugung ein groRes Problem, den NAPL zu entfernen. In diesem Zusammenhang wur-
de ein Verfahren zur thermisch unterstiitzten Bodenluftabsaugung entwickelt, wozu FARBER
1997 experimentelle und CLASS 2001 numerische Arbeiten durchgefiihrt haben. Dabei hat
sich als vorteilhaft erwiesen, ein erhitztes Gemisch aus Luft und Wasserdampf links einzu-
steuern, das dann rechts wieder entweichen kann; das System ist oben und unten geschlos-
sen. Aufgrund des Eintrages von Energie verdampfen groRe Teile des Schadstoffs, d.h.
dass Massentransferprozesse eine wichtige Rolle spielen und im Modellkonzept berlcksich-
tigt werden mussen. Fir die numerische Simulation wurde hier ein zweidimensionales nicht-
isothermes Dreiphasen-Dreikomponenten-Modellkonzept entwickelt, d.h. dass die drei Kom-
ponenten Wasser, Luft und NAPL prinzipiell in allen drei Phasen auftreten kénnen, wobei
natlrliche ingenieurpraktische Vereinfachungen getroffen werden. Derart komplexe Prozes-
se sind bislang erst auf kleinen bis zu technischen Skalen annéhernd verstanden und hand-
habbar. Auf der Feldskala stellt u.a. die haufig nicht ausreichende Datenverfiigbarkeit ein
erhebliches Problem dar.



3. Modellkonzepte fir Mehrphasenmodelle im Untergrund fur hydrologische

Fragestellungen

3.1 Modellkonzept Zweiphasen

Fur die Beschreibung der reinen Strémungsprozesse im Ubergangsbereich der gesattigten /
ungesattigten Bodenzone wird ein Zweiphasenstromungs-Modellkonzept fur ein porbses
Medium vorgeschlagen (siehe Abb. 3). Es wird dabei davon ausgegangen, dass die beiden
Phasen Wasser (w) und Luft (I) sich nicht mischen bzw. diese Massentransferprozesse ver-
nachlassigt werden durfen.
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Abb. 3: Modellkonzept Zweiphasenstrémung im pordsen Medium

Die Kontinuitatsgleichung fiir jede Phase a mit a=w, | lautet:

Q
2¢Pa%a) ‘o %) 4 div(0,¥,) - 4y =0

Es wird die Gliltigkeit des erweiterten Darcy-Gesetzes vorausgesetzt:

k
v, =" K(grad p, - p, 9)
a
Die Sattigungen S der beiden Phasen, die den jeweiligen Volumenanteil der Phase zum Vo-

lumen des porésen Mediums angeben, addieren sich zu eins, und es tritt ein Sprung im
Druck zwischen den beiden fluiden Phasen auf, der durch den Kapillardruck p. gegeben ist:

Sw+Si=0, pi—pw =Pc

In den Gleichungen steht pfir die Dichte, t fir die Zeit, g fur einen Quell- oder Senkenterm, v
fur die Darcy-Geschwindigkeit, k; fur die relative Permeabilitat, 4 fr die dynamische Zahig-
keit, K fur den Permeabilitatstensor, p fur den Druck und g fir die Erdbeschleunigung. Der
Kapillardruck und die relative Permeabilitat sind Funktionen der Sattigung. Gangige Para-
metrisierungen stammen von BROOKS & COREY und von VAN GENUCHTEN. Néahere In-
formationen einschlieBlich der in Abbildung 4 aufgefiihrten Formparametern kénnen z.B.
HELMIG 1997 entnommen werden.
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Abb. 4: Kapillardruck und relative Permeabilitat als Funktion der Sattigung

3.2 Modellkonzept Zweiphasen-Mehrkomponenten nicht-isotherm
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Abb. 5: Modellkonzept Zweiphasen-Mehrkomponenten nicht-isotherm fir Strémung und
Transport im porésen Medium

Missen Losungs- und Massentransferprozesse erfasst werden, so sollte ein nicht-
isothermes Zweiphasen-Mehrkomponenten Modellkonzept zugrunde gelegt werden (siehe
Abb. 5). Die Grundgleichungen werden hier nicht erlautert, siehe HELMIG 1997, CLASS
2001 oder HINKELMANN 2003. In Abbildung 5, die aus den in Kapitel 2 geschilderten Arbei-
ten zur Methanproblematik stammt, sind exemplarisch die drei Komponenten Wasser, Luft
und Methan gezeigt. Fir hydrologische Fragestellungen sind oftmals nur die zwei Kompo-
nenten Wasser und Luft von Interesse, wenn kein Stofftransport behandelt wird und z.B.
Verdunstungsprozesse eine wichtige Rolle spielen. Die Betrachtung von drei Komponenten
wird dann beim (Schad)Stofftransport, z.B. von Nitrat, erforderlich. Nitrat wiirde in Abb. 5
Methan ersetzen und nur in der Wasserphase auftreten; ggf. ist in solchen Fallen auch ein
isothermes Modellkonzept ausreichend.



3.3 Modellierungssystem MUFTE-UG
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Abb. 6: Modellierungssystem MUFTE-UG, links; Linux-Cluster, rechts

Die aufgefihrten Modellkonzepte sind Bestandteil des Modellierungssystems MUFTE-UG
(siehe Abb. 6, HELMIG 1997, HINKELMANN 2003). MUFTE steht fir MUIltiphase Flow
Transport and Energy Model und beinhaltet im Wesentlichen verschiedene Modellkonzepte
und Diskretisierungsverfahren fir isotherme und nicht-isotherme Mehrphasen-
Mehrkomponenten Stromungs- und Transportprozesse in porésen und gekliftet-porésen
Medien. UG ist die Abklrzung fur Unstructured Grid und stellt schnelle Loser basierend auf
parallelen adaptiven Mehrgitterverfahren bereit. Fir mittel- und grof3skalige Systeme ist der
Einsatz von leistungsfahigen Parallelrechnern, wie z.B. dem Linux-Cluster des Lehrstuhls fir
Hydromechanik und Hydrosystemmodellierung, unumganglich.

4. Geostatistische Methoden
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Abb. 7: Geostatistisch generierte Permeabilitéatsverteilung, links, und Kluftverteilung, rechts

Numerische Simulationen sind immer mit Unsicherheiten behaftet. Bei Vorgabe gewisser
GroRRen sind geostatistische Methoden in der Lage, Einflisse von Unsicherheiten abzuschat-
zen, die aus der i.d.R. unbekannten ,exakten’ raumlichen Verteilung von Parameterfelder
resultieren; dies ist fir Mehrphasensysteme im Untergrund von besonderer Bedeutung. Es
existieren verschiedene Methoden, die bei Vorgabe von Mittelwert, Varianz und Korrelations-



lange geostatistische Permeabilitatsfelder generieren, z.B. mit einem exponentiellen Vari-
agramm, siehe Abb. 7, links und BARDOSSY 1992. Des Weiteren kdnnen bei Vorgabe von
Kluftparametern wie GroRe, Abstand, Dichte, Offnungsweite, Orientierung und Konnektivitat
geostatistische Kluftnetzwerke erzeugt werden, siehe Abb.7, rechts und SILBERHORN-
HEMMINGER 2002. Hier kann grundsatzlich gesagt werden, dass die Abschatzungen umso
besser sind, je mehr geologische Informationen aus Messungen oder Erfahrungen vorliegen.

5. Geplante Untersuchungen
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Abb. 8: Feldfall Heuméser Hang, links; gemessene Durchflisse, rechts; (beide aus ZEHE et
al. 2002)

Die vorgestellten Methoden und Werkzeuge sollen zukinftig zusammengefihrt werden. Am
Horizont steht dabei der Feldfall Heumdser Hang, zu dem umfangreiches Datenmaterial vor-
liegt, siehe Abb. 8 und ZEHE et al. 2002. Im Modellgebiet befindet sich sehr viele Makropo-
ren, und die Messergebnisse signalisieren, dass die Makroporen den Schllsselprozess fir
die schnelle Infiltration bei Starkregenereignissen darstellen.
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Abb. 9: Prinzipskizze fir Infiltrationsexperimente, links; Karte der 6kologischen Feuchte,
rechts (aus ZEHE et al. 2002)

Basierend auf dem Zweiphasenstrémungs-Modellkonzept sollen in einem ersten Schritt ver-
besserte Prozessansatze fur die Infiltration Uber Makroporen entwickelt werden. Dabei sind
die Autoren der Meinung, dass diese Ansatze zunachst an Experimenten im Labormaflistab
Uberpruft werden missen (siehe Abb. 9, links). Es soll ein Doppelkontinuumsansatz und ein
gekoppeltes Modell einer eindimensionalen Rohrstrdmung mit einem pordsen Medium ver-



glichen werden. Fir die spatere Ubertragung der gewonnenen Erkenntnisse auf groRere
Skalen bzw. fur das Upscaling ist die Verknlpfung mit geostatistischen Methoden vorgese-
hen, um der Heterogenitat der Untergrundstrukturen gerecht zu werden. Dazu sollen der
geostatistische Kluftgenerator von SILBERHORN-HEMMINGER 2002 fir die Anwendung auf
Makroporen erweitert sowie vorhandene Informationen, wie z.B. die Karte der dkologischen
Feuchte (siehe Abb. 9, rechts), einbezogen werden. In spateren Arbeiten soll das nicht-
isotherme Zweiphasen-Mehrkomponenten-Modellkonzept im Sinne eines SVAT-Modells
(soil-vegetation-atmosphere-transfer) erweitert werden. Am Horizont steht dabei mdglicher-
weise die Entwicklung einer Kopplung starker prozessorientierter hydrologischer Methoden
in Verbindung mit stochastischer Methoden, die das Mal3 von ereignisabhéngiger Kalibrie-
rung in der Hydrologie reduzieren kann.
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