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Veranstaltungsplan

Datum

16.04.2021
23.04.2021

30.04.2021
07.05.2021

14.05.2021
21.05.2021
04.06.2021
11.06.2021
18.06.2021

25.06.2021

02.07.2021

09.07.2021

16.07.2021
23.07.2021
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14

Thema

V1: Einflhrung in die Veranstaltung

V2: Wiederholung Strémungsgleichungen der
Grundwasserhydraulik
V3: Numerische Losungsverfahren (FDM/FEM)

V4: Geographische Informationssysteme in der
Grundwassermodellierung
U5: GIS in Grundwassermodellierung

VU6: Randbedingungen und Modellparameter
V7: Selke Modell: Grundlagen
E8: Vislab Exkursion

U9: Selke Modell: Praprozessierung der
Eingabegeometrien |

U10: Selke Modell: Datenkonvertierung und
Modellaufbau

V11: Selke Modell: Kalibrierung und
Optimierung

U12: Selke Modell: Kalibrierung und
Optimierung

V13: Theoriegeleitete datenbasierte Methoden

U14: Vorbereitung Klausur

Dozent

Nixdorf
Nixdorf

Kolditz
Nixdorf

Nixdorf
Nixdorf
Nixdorf
Kolditz
Nixdorf

Nixdorf

Nixdorf

Kolditz

Nixdorf
Kolditz

Ubung

X

)

x

= Struktur: 14 Veranstaltungen a 90 min: 8
Vorlesungen, 5 Ubungen, 1 Exkursion

= Zeit: Freitag, 4.DS: 13:00-14:30 Uhr
= Raum: Bis auf Weiteres Digital

https://ufz.collocall.de/htmli5client/join?sessionToken
=skwuewowzqle7zix

Zugangscode: 237120

= Dozenten: Professor Olaf Kolditz, Erik Nixdorf

/ www.ufz.de 2




Dozent

Arbeitsschwerpunkte

* Strdmung und Transport in gekoppelten hydrologischen Systemen

* Analyse von Grundwasserstromungsprozessen auf der Einzugsgebietsskala

mittels numerischer Prozessmodellierung Dr Erlk NIXdorf

+ Regionalisierung von hydrogeologischen Parametern mit Methoden des

Maschinellen Lernens < Department Umweltinformatik T

¢ GIS-Analysen und -Workflowprogrammierung < AG Hydroinformatik

Department Umweltinformatik
Helmholtz-Zentrum fiir Umweltforschung - UFZ
Permoserstrasse 15

04318 Leipzig

* Konzipierung und Durchfilhrung hydrologischer/hydrogeologischer Feldversuche
und Messkampagnen

Tel.: +49 341 235 - 4669

Lehrveranstaltungen & erik.nixdorf@ufz de

Aktuelle Lehrveranstaltungen

Hydrosystemanalyse (TU Dresden)

Catchment Scale Groundwater Modelling (CRAES, Peking)

Vergangene Lehrveranstaltungen
« Hydrological and Hydrogeological Field Methods (Graduiertenschule HIGRADE)

/ www.ufz.de
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Nixdorf
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Kolditz
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X

)

X

X

X
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Modellierung

Konzepte

Simulation

Mathematik

Arbeitsablaufe
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Kursmaterial

= Vorlesungsmaterial:

= https://www.ufz.de/index.php?de=40426
= Ubungen: Link

= https://www.ufz.de/index.php?de=40426

= https://qit.ufz.de/nixdorf/angewandte-

agrundwassermodellierung Link

= Tutorial Daten und Videos:

= https://nc.ufz.de/f/123870633

= Pw: grundwasser

/ www.ufz.de



https://git.ufz.de/nixdorf/angewandte-grundwassermodellierung
https://nc.ufz.de/f/123870633

Empfohlene Literatur

Anderson, M.P. & Woessner, W. W. (1992): "Applied Groundwater Modelling", Academic Press, San Diego

= Domenico, P.A. & Schwartz F.W. (1998): "Physical and Chemical Hydrogeology", John Wiley & Sons, New York.

Wang & Anderson (1995): Introduction to Groundwater Modeling: Finite Difference and Finite Element Methods,
Academic Press

Kinzelbach & Rausch: Grundwassermodellierung: Eine Einfiihrung mit Ubungen, Gebruder Borntraeger

Jacob Baer (1988): Dynamics of Fluids in Porous Media. Dover Publications Inc.

Bernward Holting und Wilhelm G. Coldewey. Hydrogeologie: Einflihrung in die Allgemeine und Angewandte
Hydrogeologie.

= Karl Popper (1934) Logik der Forschung. Zur Erkenntnistheorie der modernen Naturwissenschatt.

» Herbert Stachowiak (1973): Allgemeine Modelltheorie

/ www.ufz.de 6



Kursziele

Der Kurs soll ihre Fahigkeiten erweitern, Methoden der numerischen Modellierung zur
Beantwortung geeigneter Fragestellungen im Bereich der Grundwasserhydroloqgie
anzuwenden:

= Erlernen, wie man ein geeignetes Modell zur Simulation von Problemen in Grundwassersystemen
beschreibt, auswahlt und parametrisiert

= Erlernen der Verwendung von QGIS zur Definition der Modellgeometrie und zur Generierung des FEM-
Netzes

= Erlernen der Verwendung der Software ParaView zur Manipulation zur Netzgenerierung numerischer
Modelle

= Lernen, wie man verschiedene Modellanséatze und Arten von Randbedingungen in der Modellumgebung
OpenGeoSys (OGS) einrichtet

= Lernen, wie man OGS (sowie die erganzenden Softwarepakete QGIS und ParaView) fur eigene

Problemstellungen nutzen zu kénnen / ;
www.ufz.de




Modelltheorie
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Definition Modell

Filter:
Sinnesorgane,
MeRgerate

= Modell: (vereinfachendes) Abbild einer
(partiellen) Realitat, dem Original

= Modell ist stets Modell-wovon-wozu-fir wen.’

(Steinmduller)

Zweckrelation

Eindriicke/Erfahrun-

gen der Realitat

Perzeptionsmodell

Filter:

Sozialisation,
Begriffe, Kategorien

Filter:
Erkenn

tniszweck

Filter:
theoretisches
Wissen

Wahrnehmungsmodell

Wahmehmung
der Realitat

informiert

Beschrei-

bung der
Realitat

Beschreibungsmodell

Erklarung der Realitat

N

Erklarungsmodell

S (o] A ,
| immt Orlanti
Modell- Verhaltens- Modell- Verhaltens- Modell- Kartograph DZ::;U{ Landschaft |~ Autofahrer
subjekt relation original relation adressat
Analogie-
Analogie- stellt her relation besitzt
Verfiigungs- relation Verfiigungs- M und liest
relation M relation
Strallen-
MODELL o : ‘ : Karte
Definition ,Modellierung“: Entwicklung,

Peters, 1998

Formung oder Herstellung cines
Modells.

_

.ufz.de




Definition Modell -3 Hauptmerkmale Stachowiak 1973

= Abbildungsmerkmal

— Modelle sind stets Modelle von etwas, namlich Abbildungen, Reprasentationen
naturlicher oder kiinstlicher Originale die selbst wieder Modelle sein kénnen

= Reduktionsmerkmal

— Modelle erfassen im allgemeinen nicht alle Attribute des durch sie reprasentierten
Originals, sondern nur solche, die den jeweiligen Modellerschaffern und/oder
Modellbenutzern relevant scheinen

= Pragmatismusmerkmal
— Modelle sind ihren Originalen nicht per se eindeutig zugeordnet. Sie erfullen ihre

Ersetzungsfunktion flr bestimmte Subjekte innerhalb bestimmter Zeitintervalle
und unter Einschrankung auf bestimmte Operationen

/ www.ufz.de
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Modellarten s

A - B
n=2 \
net o |lo® |
. . . AE = hv e .\)
» Gedankenexperimente/Analogien +Ze ® ™
® 9
{ J

» Physikalische Modelle

) . . https://tinyurl.com/4c2pjzya https://tinyurl.com/c4zsdvkx

= Abstrakte Modelle (typischerweise (aber nicht
nur) mit dem Methodenapparat der Mathematik)

L [ ean

Graduated cylinder

ot

‘U(t) :gt p(@—l—(ﬁ-V)ﬁ):—Vp—l—nAﬁ—l-f

30cm

Drain pipe

https://tinyurl.com/js8ctw

£

i

&
=
E

https://tinyurl.com/hsdw6jnk

/ www.ufz.de 11




Modelloperationen

» Modelle werden aus unterschiedlichsten Grinden zur Originalreprasentation
herangezogen:

— Demonstrationsmodelle

— Experimentalmodelle

— Theoretische Modelle

— Operative/Prognosemodelle

https:/tinyurl.com/fs3ajsh;j

= Die Anzahl der Motive kann sich auch
Uberschneiden -z.B mathematisches Grundwassermodell

= Simulation: Experiment am Modell

/ www.ufz.de 12




Modellgrenzen

» Relative Grenzen ergeben sich aus dem Reduktions
und Pragmatismusmerkmal von Modellen.

= Besitzt mein Modell die Attribute des Originals um die
Operation (Fragestellung) zu simulieren?

= Konnen diese Grenzen durch eine Veranderung des
Modellansatzes so verschoben werden, dass das
Modell seinen Zweck erfullt?

= Gelten absolute Modellgrenzen (z.B. Eingeschrankte
Objektivierbarkeit des Originals, Einschrankungen der
Strukturwissenschaft Mathematik als Grundlage der
Modellbildung)

0o, wy_ ¢ NN 2o & e 2 T -
LA So T b |

ﬂ-\g‘s"‘—— e

Die Welt, mein Sohn, ist ein groRer Kasten
voller Wasser.

/ www.ufz.de
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Operative/Prognosemodelle

Show forecast up to @

Target®

ional forecasts are st
t our archive. Concerning

https://kitmetricslab.github.io/forecasthub/forecast

= Was sind die Modellgrenzen?

= Wie Uberpriufen wir Modelle?

» ZUm Wetterkanal-Biog

{9 o e ronio 2 -

Radar / Unwetter - Satellit ~ Klima - Umwelt ~ Mehr -

(k) kachelmannwetter ™

Live-Wetter ~

Vorhersage - Messwerte -

Modellvergleich XL Vorhersage XL (Mufti-Modell) fiir Dresden

Dresden Temperatur
Sachsen, Deutschland

(e APl kommende 10 Tage

Temperatur+ Luftdruck Niederschlag Wind -

13.Apr 14.4p: 1S.Apr 16Ap IT.ADT 1B.ADr 19.Apr  20Apr  21.Apr

UBERSICHT 0
Wetter Dresden
KOMPAKTVORHERSAGE

HD (3 Tage) 10

t HD (2-5 Tage)

VORHERSAGE XL

ENSEMBLES 5°C
® Superkn ® iconoz @ ECMWF (0/6/12/18) @ ECMWF (0/12)
® coneu ® SwissHD 4x4 ® curos ®crs
®cem ® accessc ® icon ® NorwegenECMWE
® UKMO ® SuperHD-MOS ® DWD-MOSMIX ® GFS-MOS

o toriel SwissHN Rasis fon 3.9km enth anriart "Miresden Strahlen®

MODELLKARTEN - REGIONALMODELLE

https://kachelmannwetter.com/de/vorhersage/2935022-
dresden/xltrend/euro/temperatur

/ www.ufz.de 14




Validierung von Modellen

250

= Validierung eines Modells hat zum Ziel, eine Aussage Uber die = 19
Gultigkeit eines Modells fir seinen Anwendungszweck, die o 200 K
Abbildung von Eigenschaften des Originals, zu treffen = Stimmt s ra
das Modell? B f°°@

o o oo &
1. Verifizierung der Modellergebnisse mit Beobachtungen c 14
50 N L B
— Induktionsproblem (Wieviele Apfel muss man fallen lassen O e vedhead oy ¢

L. ) - Observed head (m)
um das Newtonsche Gravitationsgesetz zu beweisen?) .

2. Falsifizierung der Modellergebnisse mit Beobachtungen

— Voraussetzung Falsifizierbarkeit des Modells bzw. der
Modellergebnisse ,Das Evolutionsmodell sagt, dass alle
Schwéne weild sind“ vs. ,Ein Modell fiir die Wetterprognose auf
Trappist-1 e fiir morgen®

Poppers Schwarze Schwéne

htWyuﬂmW
www.ufz.de 15




Mathematische Modelle zur Grundwassermodellierung

/ www.ufz.de
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Entwicklung eines abstrakten Modellen

: ET P
Konzeptionelles Modell 1 l
P+l Iny,, = Out,,, + Out,, + ET + Asoil + A &
+ nsuh+ nsur usub+ u sur+ + As0ll + gW v l i:: -
. | o
op k Mathematisches Model ' »
(Gbﬁf"'ﬁm).ﬂd—t:V' ﬂﬁV(PJrPQZ) / \

: Analytisch : Heuristisch : : Numerisch :

] . . Approximierte (diskretisierte)

Vereinfachte Gleichungen |z Trgll & Error Losung"(r:iser H Gleichungen resultieren in H

ermoglichen formale : b etlp ur;gegtgetrna :| einer Matrixgleichung, die |:

direkte Losung estimmter strategie : : L__lterativ gelost werden kann_J -
36-20=16 | 20> u,.';“ = uf} (11) . 5.1

ok M hy — hy >\/ q y Mae e
Q=2m-ksf- N 16-10=6 Go Klo‘ Sij Axa T T .
]Il(—z) :/ ~ + K—ﬂu” —2ul. + ul; il Ly g
" 6—5=1 (0\(1(}\. Sij By? ST - -
¢ ' % 5.4
- " (1L4) [*dx> 5,4)
- BOOO
i \)/ /_
https://tinyurl.com/48b4brks www.ufz.de
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Grundwassermodelle;: Warum?

= Beispielhafte hydrologische Fragestellungen flr einen Grundwassermodelleinsatz:

Art des Problems Motivation der Studie

Untersuchung des Untersuchung der Prozesszusammenhange
Cltlle RIS EEN T Erarbeitung einer effektiven Messstrategie
Untersuchung von Pumpversuch Analyse

AU BRI Quantifizierung valider Parametersatze

Verstandnis der Beschreibung historischer Entwicklungen im Aquifersystem

Vergangenheit . - . .
Bestimmung des natirlichen Ausgangszustands im Aquifersystem

Verstandnis der Gegenwart Einfluss von Brunnen auf Oberflachengewasser
Ausweisung von Schutzzonen um Trinkwasserbrunnen oder Schadstoffquellen
Zuweisung von nachhaltigen Wassernutzungsmengen/IWRM

Verstandnis der Zukunft Bestimmung der Resilienz gegenuber klimatischen Veranderungen

Bewertung der hydrologischen Tragféahigkeit 6konomischer Entwicklungsplane

/" www.ufz.de

18



Auswahl des Grundwassermodells

Ein paar Fragen fiur die Modellauswahl:

Wurde die Genauigkeit des Codes gegen eine oder mehrere analytische

Losungen verifiziert ?

Enthalt das Modell die Gleichungen, die ich fir mein Problem lI6sen muss?

Wurde der Code in anderen Feldstudien verwendet?

Habe ich die Daten, um eine Simulation mit diesem Modell aufzusetzen?

/ Page 19



Modelauswahl: Dimensionen

Konzeptionelles Modell

A 4

Dimensionierung

Zeit
Stationar i i Instationar i 1D ti 2D i 3D i1 gekoppelt
: « Gleichgewichtszustand : i+ Strémungs- : I+ Ungesattigte Zone : i+ horizontal :: e Allgemein- i+ Kompromiss
:  ohne zeitliche : © prozessesinder I i+ Reaktiver Transport : i « Vertikal ii gt : i zwischen
Veréanderung (z.B. : i Zeitundgenerelle ::  entlang FlieB- : :i e Aufwand? : i Effizienz und
langjahriges Mittel) : : Transportprozesse : :  pfaden Pl : i Genauigkeit

/ www.ufz.de 20




Modelauswahl: Prozesse

= Welche Prozesse soll das Modell abbilden (Uberlegung Konzeptionelles Modell, kann
eine Auswabhl getroffen werden:

Konzeptionelles Modell

A 4

Prozess
. s . LTI e SLETLTITITITIII .
: Grundwasserstromung : : Stofftransport : ¢ Warmetransport : Mechanik
: «  Wasserversorgung : e Salzwasserintrusion *  Geothermie e Subsidenz :
: *  Brunnenergiebigkeit *  Deponien *  Warmepumpen «  Boschungsstabilit
i+ GW/OW Interaktion : e+ Verklappung : i+ Thermische P - :
: . N . : : at
« Drainagen : i Absetzbecken 2 Verschmutzung : :

.: : = Verschmutzung i i+ Frostkorper P Kluftevolution

LassssEsEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEESE NN NN NN NN NN NN NN EEEEEEEEEEEEEEEEEED G NN EEE NN EEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEE L] G NN NN EEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEE

/ www.ufz.de 21




Modelauswahl: Prozesse ||

= Je nach Prozessauswahl ergeben sich verschiedene Zielgré3en und Unterprozesse

Hauptprozess

Stromung
Warmetransport
Stofftransport

Mechanik

Fluiddruck, Standrohrspiegelhthe,
Grundwasserflurabstand
Sattigung, ...

Temperatur,
Enthalpie,
Innere Energie

Konzentration

Verformung
Spannung

Poren/Kluft/Karstaquifere
Teilsattigung
Einphasen/zweiphasen Strdomung
Ungespannt/gespannte GWL

Dieselben wie Stromung +
Konvektion

Warmeleitung

Strahlung

Dieselben wie Stromung +
Konvektion

Dispersion

Reaktion

Elastische Medien
Plastische Medien
Viskoelastische Medien

/" www.ufz.de

Abhéangige Variable Anwendungsabhangige Komponenten
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Modelauswahl: Prozesse Il

» Je nach Prozessauswahl ergibt sich ein unterschiedlicher Datenbedarf, fir Grundwasserstromung
zum Beispiel (nach Halting):

= Gelandehdhen,Geologie, Basis und Oberflache der relevanten Schichten (Grundwasserleiter,
Grundwassernichtleiter)

= Vorflutpotenziale an Oberflachengewassern

= Flachendifferenzierte hydraulische Parameter wie Durchlassigkeitsbeiwerte, Speicherkoeffizienten, Porositat

= Grundwassergleichen und reprasentative Grundwasserstandsganglinien von Grundwassermessstellen

= Wechselwirkungen zwischen Oberflachengewassern und Grundwasser (Wasserstande und Leakagekoeffizienten)

= Standorte und Mengen fur Entnahmen und Versickerungen

= Flachendifferenzierte Grundwasserneubildung

= Niederschlag und Verdunstung auf offenen Wasserflachen

= Fir Stoff- und Warmetransport sowie Mechanik erhoht sich der Datenbedarf (z.B.
Konzentrationsverteilung, Dispersivitaten, thermische Leitfahigkeit, Warmekapazitat, etc...)

/ www.ufz.de 23



Programmpakete

< .
Table 1 A comparisan of the key flow and transpart tcwmm&&mw transport modeling codes

Capabiliies/features  PHREEQC  HP1/HPx pHT3 OpenGys HYTEC ORCHESTRA TOUGHREACT <STOMP HYDROGEOCHEM CrunchFlow MIN3P  PFLOTRAN

Dimensions D 123D 123§ 123D " 123D 1D 123D 123D 123D 123D 123D 123D
Flow N L ]
Satrated flow Yes Yes vell  es L™ Yes Yes Yes Yes Yes Yes Yes
Richards equation ~ No Yes Nl e L™ Yes Yes Yes Yes No Yes Yes
Multiphase L] ]
multicomponent flow No No N No o ves No Yes Yes Yes No No Yes
Variable density flow  No No Y® e o Yes No Yes Yes Yes Yes Yes No
Non-isothermal flow  No No N v HNo No Yes Yes Yes No Yes Yes
L] [ ]
Transport .
Adveetion Yes Yes Y@ o Yes W yes Yes Yes Yes Yes Yes Yes Yes
i Yes Yes Yam  Yes : Yes Yes Yes Yes Yes Yes Yes Yes
- n
Yes No N No No Yes Na No No Yes Yes No
pe Disgonal  Diagonal Diggonal Diagonal ™ Diagonal Diagonal No Diagonal Full Diagonal  Diagonal Diagonal
Gas phase advection  No Yes Nom  Yes v Yes Yes Yes Yes Yes Yes Yes
Gas phase diffusion  No Yes Now Yes M v Yes Yes Yes Yes Yes Yes Yes
Colloids Yes No Noow Yo ¥ oy Yes Yes No Yes No No Yes
Multiple continua ~~ Yes Yes No @ Yes : Yes Yes Yes No No Yes* Yo Yes
*
A
‘s

= Eine Vielzahl verschiedener Modelle ist auf

den Markt mit unterschiedlichen

Funktionalitaten

» Es gibt keine “eierlegende Wollmilchsau”

2 3 4
10 OO/O

Columns

5

6 7 8 9
;/;_0-0

Modflow Finite Difference Grid [1]

Ax=b
x=A'b

Geometry
Points

Polylines
Surfaces
Volumes
Domains

MSH

(Meshes)

CProcess
CProcess
CProcess

:Create()
:Config()
::Execute()

Topology
Nodes
Elements

Object-orientated structure of OGS-project [2]

/
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Kommerzielle Modelle die Sie vit einmal benutzen

OFEFLOW B RS- =

wroe  Groundwater Modeling System
Based on the free USGS MODFLOW

2k to 11k Euro

v Visual MODFLOW Flex 1.5k to 5.5k USD
(basiert auf MODFLOW)
YR CONMSOL 10k Euro + jedes Modul ~5k
HYDRUS A 1k to 6k USD + Module
2D/3D Version 2.x —

/ Page 25




OpenGeoSys

Wissenschaftliches Open-Source-Projekt zur
Entwicklung von numerischen Methoden zur
Simulation von thermo-hydro-mechanisch-
chemischen (THMC) Prozessen in pordsen und
geklufteten Medien

Implementiert in C++

Objektorientiert mit Fokus auf die numerische
LAsung von gekoppelten Mehrfeldproblemen
(Multiphysik)

Anwendungsgebiete von OGS: CO2-
Sequestrierung, Geothermie,

Wasserressourcenmanagement, Hydrologie und

AbfallablagerungUbersetzt mit

~~  ~ Software-Engineering
. OpenSource Project

o [ ron
1991 ron C iad

dynamic data strucs T —
™V coupled processes
2004 | GS/RF CH++ Guisuppon

#1d adagtation OGS Data Explorer
ncsponcens OGSTHMC

™HWC s ¥
2009 e

(

0
2013° P e e

= == =
High-Performance-Computing = = -
0GS Community.
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OpenGeoSys: Dokumentation

= Programm, Tutorials, Documentation @ https://www.opengeosys.org/

= Source Code, Benchmarks @ https://qitlab.opengeosys.org/ogs/ogs

= Nutzerforum @ https://discourse.opengeosys.org/

SPRINGER BRIEFS IN EARTH SYSTEM SCIENCES

Agnes Sachse

Karsten Rink
" WenkuiHe
Olaf Kolditz

© OpenGeoSys-

Modeling :

SPRINGER BRIEFS IN EARTH SYSTEM SCIENCES

EunseonJang
- Johannes Boog

Thomas Kalbacher

" OpenGeoSys Tutorial

Q) Springer

‘ Terrestrial Environmental { Sciences

| Olaf Kolditz

| Thomas Nagel
Hua Shao
Wenging Wang
Sebastian Bauer Editors

‘ Thermo-Hydro-

: - Computational Mechanical-Chemical
Tutorial - Hydrglogylll' Processes in Fractured
B Computational OGS#IPhreedc Porous Media: Modelling
' : : d Benchmarki
Hydrology I Coupled Reactive e
Groundwater Flow ' Transport Modeling
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Modellnutzung: Kurz

Praprozessierung Wir abstrahieren das Problem und
diskretisieren in Raum und die Zeit.

v

Simulation Wir bilden den physikalischen Prozess mit
mathematischen Methoden nach

v

Postprozessierung

: T Wir interpretieren und analysieren die Simulationsergebnisse
(Visualization)

Page 28




Modellnutzung: Lang

Bestimmung Modellierkonzept

\ 4

Erhebung und Analyse der vorhandenen Daten

v

Aufbau des numerischen Grundwassermodells Numerische
l Modellerung ist ein
Kalibrierung und Validierung iterativer Prozess!
Sensitivitatsanalyse Simulation

v v

Visualisierung Interpretation der Ergebnisse
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