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Regionale Grundwassersysteme

= Was wissen Sie schon aus den vergangenen Veranstaltungen?

» Modellierungskonzepte, Modellkalibrierung, -evaluierung, Sensitivitatsanalyse (Block 1)

Stromungsgleichungen und Numerische Losungsverfahren (FDM)

Eingabe/Ausgabe flr Simulationen mit OpenGeoSys 6

Advektiv-dispersiver Transport (n&chste Woche!)

Vieles mehr aus anderen Lehrveranstaltungen ©

Die Unterlagen zum Kurs finden sie hier:
https://drive.google.com/drive/folders/1ufi3zoewzZXHZalkrgfGFAU1 VU9n
t2k
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Regionale Grundwassersysteme -Aufbau

3 Teile, 2mal Vorlesung und 1mal Ubung, Ende gegen 18:10

VO: Einfihrung und Beispiele von Grundwasserstromungsmodellen und -simulationen

V1. Grundwasserstromungsgleichung
= Herleitung der Grundwassergleichung in der Potentialform
= Diskussion der Parameter des Grundwasserleiters
= Analytische Losungen

V2: Parametrisierung und Randbedingungen
= Raumlich-zeitliche Dimensionalitat und Diskretisierung
= Randbedingungen und Quellterme

Ubung mit OpenGeoSys und ParaView
= Analytische Lésungen vs. OpenGeoSys




Zweck von Grundwasserstromungsmodellen

informiert

= Modell: (vereinfachendes) Abbild einer (partiellen) Realitat, vS—K’ PX

Kartograph L sk 1 2 tiorung

Daten auf

dem Original

Autofahrer

Analogie-

= Modell ist stets Modell-wovon-wozu-fir wen.” (Steinmduller)

stellt her

= Das ,wozu“ im Kontext der Grundwasserhydrologie: Sieler-

= Wie wird das Pumpverhalten den Grundwasserspiegel

in der Nordchinesischen Ebene in den nachsten 100 Jahren o :
beeinflussen? Definition ,Modellierung®:

Entwicklung, Formung oder

= Wie lange wird es dauern bis Schadstoffe aus einer alten Herstellung eines Modells.

Industrieanlange in Tokyo das Grundwasser erreichen

= Wie lange wird es dauern bis die Tagebaurestseen im Lausitzer
Braunkohlerevier geflutet sind?

- Ein Grundwassermodell ist ein Werkzeug zur quantitativen Beantwortung dieser Fragen

relation besitzt
M und liest
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Grundwassermodelle: Geohydraulische Fallstudien

= Oman: Eindringen von Meer-/Salzwasser oz TSl g o e
0“ ' M‘ bo U “&6

* Die Studie befasst sich mit der numerischen
Modellierung der dichteabhéngigen Stromung
von Salzwasserintrusion in kiistennahe
Grundwassersysteme

« 3D dichte-abhangige gekoppelte numerische
Simulation mit OpenGeoSys fur das Projekt
IWAS-Oman

« Ziel war die Bewertung des langfristigen

Sanierungspotentials des Figure: Heterogeneous flow field in groundwater model domain, natural
Klstengrundwasserleiters saltwater intrusion for steady state conditions(M. Walther et al., 2012)
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Grundwassermodelle: Geohydraulische Fallstudien

= Westliches Einzugsgebiet des Toten Meeres

Die Grundwasserresourcen im Nahen Osten sind durch die ariden/semi-ariden klimatischen
Bedingungen stark begrenzt

Die Studie befasst sich mit der raumlich-zeitlich heterogenen Quantifizierung der
Grundwasserneubildung. Das Untersuchungsgebiet umfasst dabei eine Grof3e von 4000 km2
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Grundwassermodelle: Geohydraulische Fallstudien

TERENO: Selke Catchment

Mit OpenGeoSys wurden numerische
Modellierungsstudien durchgefiihrt um Prozesse auf
verschiedenen raumlich-zeitlichen Skalen im Selke-
Einzugsgebiet zu untersuchen

Es wurde ein Kaskadenmodellierungsansatz gewahlt
um die relevanten Prozesse auf jeder Skala zu
erfassen und Randbedingungen zu Ubertragen

2D und 3D numerische Grundwasserstromungs- und
Transportmodelle wurden auf der Maander,
Hanglagen-, Teileinzugs- und Einzugsgebietsebene
erstellt und durch Randbedingungen miteinander
verbunden.
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Grundwassermodelle: Geohydraulische Fallstudien

= Modellierung des Schadstofftransports imSongliao Einzugsgebiet (Sustain H20)

« Untersuchung des Grundwasserverhaltens und des Schadstofftransports im Aquifersystem des
Demonstrationsgebietes Ashi mittels instationarer 3D-Modellierung

» Die Auswirkungen des kinftigen Wasserbedarfs auf die Sicherheit der Wasserversorgung wurden
simuliert, wobei sowohl die Ausbreitung von Schadstoffen aus Altlasten als auch der Eintrag von Nitrat
aus der Landwirtschaft betrachtet
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Grundwassermodelle: Geohydraulische Fallstudien

= Ausbreitung von Microcystin im Chao-See

* Ein dreidimensionales transienten Modell des
Einzugsgebiets des Chao-Sees quantifiziert den
Transport des Algentoxins Microcystin im Untergrund und
im Grundwasser.

« Das Absenken des Wasserspiegels des Chao-Sees und
die daraus resultierende Anderung der
Grundwasserstromungsrichtung reduziert oder stoppt
eine grol3flachige Ausbreitung von Microcystin aus dem
See. Die verbleibende Microcystin-Komponente wird
schnell im Aquifer zudem schnell abgebaut

Fig. 7.3 Finite clement mesh based on a simplified geometry (left) and a cross-section of a three
dimensional mesh (right). Colored according to the finite elements corresponding material group

Fig. 7.7 Comparison of the spreading (red colour) of the three mass transport components by
means of a cross section at 1120 days
-
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Grundwassermodelle: Geohydraulische Fallstudien

» Grundwasserdynamiken im Poyang See Becken, China

« Ziel des Projekts war es die Wechselwirkungen zwischen
Landnutzungs- und Wasserressourcenveranderung unter
dem Klimawandel und schnell zunehmenden menschlichen
Aktivitaten zu untersuchen.

* OpenGeoSys wurde eingesetzt, um ein planares
zweidimensionales numerisches Modell zu erstellen, dass
das Grundwasserregime in der Kernregion des Poyang-Sees
wahrend der Hochwasser- und Trockenzeit simuliert.

« Saisonale Grundwasserstande und
Stromungsgeschwindigkeiten rund um den See sowie das
saisonale Austauschvolumen zwischen dem See und den
Feuchtgebieten sowie die Verweilzeiten im Aquifer wurden
durch numerische Modellierung bestimmit.
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Grundwassermodelle: HC Prozesse

= Reaktiver Mehrkomponententransport: Fallstudie Arable area (Former-siport area
. . (Gemilse, Beerenobst) (Grind ehem, Flughafen) Forest anea
HeSS|SCheS R|ed Nitrate recharge 1.45¢-3 mol) Mitrate recharge 1.13e-3mol)  Nitrate recharge 6.62¢-6mol
| o . w v O ¢ 0
» Das Hessische Ried, einer der wichtigen co, soM Pyrite Fe?*  FeOOH

aunpy
pleauspo ™

No, N, O P N NO; N 2N N,

Heterotrophic denitnification Autotrophic denitrification

Grundwasserspeicher fir die dicht besiedelte Rhein-Main-
Region in Deutschland, ist das Anweudngsbeispiel fur
reaktive Mehrkomponenten-Transportsimulationen. Seit
Jahrzehnten werden in dieser Region stickstoffbasierte
Dingemittel verwendet, um die Produktivitat der Boden zu

Hydraulic conductivity (m/s)

Steigern- 7.96!-051 :‘fszole‘o“ ‘200e‘-(‘)4l I‘Z.S.(.)e-OA 2.97e-04
*  OpenGeoSys und PHREEQC sind gekoppelt, um den :
reaktiven Mehrkomponententransport in heterogenen

porésen Aquiferen zu simulieren. B imolke)

1,692-0? i 3.009‘—03 4,008‘-03’ 5.00e-03
L | 111 1]} | LLLLLLL |

| 6.52¢:03
j |

» Der Massentransport wird in jedem Zeitschritt von
OpenGeoSys simuliert, und ein geochemischer Loser wird
zur Berechnung der lokalen chemischen Reaktionen

Z-Axis
4]

eingesetzt / Page 12



Anwendungsbeispiele: Referenzen
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= Nixdorf E, Trauth N. (2018). Evaluating the reliability of time series analysis to estimate variable riparian travel times by numerical groundwater modelling. Hydrological Processes.
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= Nixdorf, E., Trauth, N., Kalbacher, T., Fleckenstein, J. H., & Kolditz, O. (2018). Modelling the impact of water management in former lignite pits on groundwater regime and
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Anwendungsbeispiele: Referenzen
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Modellbildungsprozess

P+ Ing, + Ing,, = Out, + Out,, + ET + Asoil + Agw
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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 t « Vertikal ii gt : i zwischen
Veréanderung (z.B. : i Zeitundgenerelle :: entlang FlieB- : i1« Aufwand? : i Effizienz und
langjahriges Mittel) : i Transportprozesse : :  pfaden Pl : i Genauigkeit
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Modellauswahl: Prozesse |

= Welche Prozesse soll das Modell abbilden (Uberlegungen aus dem Konzeptionelles
Modell):

Konzeptionelles Modell

A\ 4
Prozess
. s . LTI e SLETLTITITITIII .
: Grundwasserstromung § : Stofftransport : © Warmetransport : Mechanik
: «  Wasserversorgung : *  Salzwasserintrusion *  Geothermie e Subsidenz :
: *  Brunnenergiebigkeit *  Deponien *  Warmepumpen Boschungsstabilit
i+ GW/OW Interaktion : e+ Verklappung : i+ Thermische P 2
: . HE- . : - at
+ Drainagen : i Absetzbecken - Verschmutzung : .
.: : = Verschmutzung : i+ Frostkorper P Kluftevolution
L ssEssEE NS E NS SN NSNS EEEEEEEEEEEEEEEEE NN NN NN NN NN NN NN NN EEENEEEEEEEEEED G NN EEE NN EEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEE L} G NN NN NN NN NN NN NN EEEEEEEEEEEEEEEE
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Modelauswahl: Prozesse ||

= Je nach Prozessauswahl ergeben sich verschiedene Zielgré3en und Unterprozesse

Hauptprozess Abhangige Variable Anwendungsabhangige
Komponenten

Strémung Fluiddruck, Standrohrspiegelhdhe, Poren/Kluft/Karstaquifere
Grundwasserflurabstand Teilsattigung
Sattigung, ... Einphasen/zweiphasen Stromung

Ungespannt/gespannte GWL

Warmetransport Temperatur, Dieselben wie Stromung +
Enthalpie, Konvektion
Innere Energie Warmeleitung
Strahlung
Stofftransport Konzentration Dieselben wie Stromung +
Konvektion
Dispersion
Reaktion
Mechanik Verformung Elastische Medien
Spannung Plastische Medien

Viskoelastische Medien




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 19



Erhaltungsgesetz

Anderung der Masse in einem Volumenelement tber die Zeit =Z des einstromenden Massenstroms
in das Volumenelement - £ des ausstromenden Massenstroms aus dem Volumenelement +

Quellterm
dm d(¢pfV) dps d¢ d(opy)
- @ vVt T T a

Transpiration
by vegetation

).-.

Unsaturated -dx .
Z { § nsa ura\e Zone }. |=:::‘ L—

I
|
|
2 e az| A1 Anstrom: m = pr-u -dy-dz
\. — Conﬁned ‘/

7

x-dz - .':'-_ d:l-"
dx

d(pr-u
Abstrom: m = (pf .u+(pg—x)-dx>-dy-dz

Taylor Reihe
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Massenbilanz in einem Kontrollvolumen

= mathematischen Ausdruck fir die zeitliche Anderung der Masse im Volumenelement

a(¢py)

d(ppsu)
5t dxdydz = (¢pfu — (qbpfu + dx

X

a(ppsv)

o

<¢pfv — (qbpfv + Tdy)) dxdz+

a(ppsw)

<¢pfw - (q,')pfw + sz)) dxdy

+ Resuttiertin:  9(PPr)  0(bpsu)  O(bpsv)  9(ppsw) _

dt d0x dy

= Umschreiben und Quellterme - Kontinuitatsgleichung:

0z

d(¢py)

t

0

+ div|ppsvs| — Q1 =0
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Potentialbasierte Grundwasserstromungsgleichung

Pascalsches Gesetz

H=L+Z

Prg

Darcy Gesetz

K
Py = —ﬁgrad(p & pfgz)

4

at

Definition hydraulische Druckabhéngigkeit von Dichte und Porositat
Leitfahigkeit ( )
_ Kgpy d(Ppr) _ 3 9p
K = T Frane (pr (1 — P)Bm + DBr)) m
> d(¢ppy) U e
Q Tf + dlv[gbpfvf] -0, =0 %

Definition Spezifischer
Speicherkoeffizient

oH o
S¢— —div[Kgrad H] —Qy, =0 Ss = (1 — §)Bm + dBrgPs

Potentialbasierte Gleichung fur Fluidstromung durch

ein anisotropes gesattigtes poréses Medium

/ www.ufz.de 22




Speicherkoeffizient
div|[Kgrad H] — Q, =0

Values of specific yield, from Johnson (1967)

= |n transienten Simulationen beschreibt der

Specific Yield (%) Table 4 Values of specific storage for given values of aquifer

Sp 6| C h er kO effl Z| ent S [-] d |e Aufn ah me/Abgabe Riate sl min | avg | max compressibility assuming porosity equal to 15 % (After Younger, 1993)
VO n WaSS e r aU S d e m S pe i C h e r e I n eS p O rose n Clay sneenselgziea dzposmz 5 Typical Lithologies At!u‘if(‘r Con]p- Specific
M ed I ums Sandy clay (mud) 3 |7 |12 I 5 r”"'b"': f'"" ke) Nur:ﬁc mf")
1| silt 3 18 |19 i * 9.81x10°
Fine sand 0|21 = Silt, fine sand 107 9.8x10*
u Der S peZIfISCh e Sp el Cher kO effIZIGnt SS [L'l] Medium sand 15 | 26 32 Medium sand, fine gravel 10* 9.87x10°
entspricht dem Volumen an Wasser, das aus dem e nd 2 i v e
. . . . ravelly san
Spe|Cher abgegeben WI rd prO Elnhe|tSVO|Umen Fine gravel 21 25 5 Coarse gm\ul», |.m>\1ur;1|c‘_\ fissured rock 10 1.63x10*
Grundwasserleiter und pro Einheitsabnahme im e CNENE Unfsd o T
. oarse gravel
Potential.
S =AW
¢ =2 _ w ungespannt gespannt
S M VAR

= In gespannten Aquifern ermdglicht Kompression
(Wasser+Matrix) den Wasseraustausch, in
ungespannten Aquifern durch Entwasserung der
Poren > Sungespannt >> Sgespannt

/ www.ufz.de 23




Hydraulische Leitfahigkeit

Homogeneous, Isotropic Homogeneous, Anisotropic
1.0E+00
t_; 1.0E-01
KZ (Xz, Zz]
= L R Unconsolidated k k K K K
| E L.0B-02 ] ocks deposits (darcy) (em?) (cm/s) (m/s) (gal/doy/ft®)
K t—* £
' A £ 10803 -105 10?102 i
EE ~108
i + Fo* bt b0 Frot
—X O 1.0B-04 } & - -10%
£ [ | & L0 10 1 F10%
g -o-SoilID - 2 v | l . o s Fro*
g = | 0z Lios Ligt Lo
T | 2 LoE0st D S8 3 10?2 |10® fio” Lo [
~o-SoilD- 6 Eg | g fFio 107 F102 Fiott
- . Becw £
L.OE-06 —+Soil D -9 é‘ggfé B L Lioo fio® Fios L 108
-t-SoilID - 11 |{§_g :| k1o
t___, 10E-07 T 9‘§§| = k1o F10 f1ot¢ 107
10 20 30 40 S50 60 70 80 90 100 385, b k&
> : A Saturation (%) ER Y §| L1072 Lo L1078 |07
Heterogeneous, Isotropic Heterogeneous, Anisotropic BEgst = o
wp ES% & F107 10" 10 1078
A ~ -2
. P _ . .. . [ §[ Lo Fioebio fo® [
= Hydraulische Leitfahigkeit ist ein Tensor und abhangig |3k e Lo Lo Ligo [19°
: : . £35 10 L1078 L1078 Fio”
- . ‘§«n Lo
von Stromungsrichtung, Aquifertyp und Sattigung 25| B 108 Lio Ligrs Lo [0
2£¢ ko8
§§§§ | L107 Fios ko b2 '06
- - Hr® ssg _ ~ _ 3 F 107
= Fir isotrope, homogene Bedingungen gilt: =%,9| Lio® Lioelior Lo
L1077

0H
Ss

— —KAH - Qy =0
5t Qv

https://tinyurl.com/k4pz8m86
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Diskussion der Koeffizienten

1.000.

999.9.

9998,

Dichte von Eis und Wasser
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Temperaturabhangigkeit der Wasserdichte
(Wikipedia)

)]
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\
/

Lo,
998

he Engingering ToolBox
g

=
-

10 15
Temperature (°C)

20

25 30

Druckabhéangighkeit der Wasserdichte

Druckabhéangigkeit der Porositét in
Sandstein (Hassan et al, 2014)

Table 1
Porosity Models in Select GSFs

GSF code Porosity model Matrix compressibility
FEHM (Zyvoloski et al, 2011) ¢=co+ 8, (P—Po) Brn=dp/dP

PFLOTRAN (Lichtner et al, 2015) ¢=1—(1—d)e FnlP~Po} Bm=(1—¢)""(d/dP)
STOMP® (White & Oostrom, 2000) $=1—(1=ghy)eFalP=Fs) Bn=(1—¢)""(d¢/dP)

ECLIPSE® (Espevold, 2015; Petters:
BOAST (Fanchi et al., 1982)
TOUGH2" (Pruess et al., 1999)

en, 2006) $=gelalPP)
G= el PR

B=ggelaPP)

#§=¢" (d¢/dP)
=0 (dg/dP)
Bn=0""(dg/dP)

2Compressibility is calculated from specific storage.

PPorosity model is available, but it is unclear if it is the default.
BOAST has ff,, as part of the total compressibility.

“Assumes isothermal conditions.

Implementation im Code (Birdsell et al, 2014)

Vertical, drained compressibilities!!

Material B (m2/N or Pa™")
Plastic clay 2x108_26x107
Siff clay 26x107-1.3x107
Medium-hard clay 13x107-6.9x108
Loose sand 1x107 -52x1078
Dense sand 2x%107%-1.3x10"8

Dense, sandy gravel

1x108_52x107?

Ethyl alcoholl®!

1.1 %1079

Carbon disulfidel®

9.3 x10710

w

Rock. fissured 69x10710_3.3x10710
Water at 25 °C (undrained)! | 4.6 = 10-10
Rock. sound <33 x10710
Glycerinel®] 21 %1070
Mercuryl®] 37 =101
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Analytische Losungen

Benchmarking von numerischen mathematischen Modellen
Vermeidung unnotiger Komplexitat (Transient, 3D, etc)
Abschatzung Parametersensitivitaten und Unsicherheiten

Scharfen der ,Modellierintuition” (Haitjema, 2006)

A homogeneous aquifer with constant thickness (H), and poros-
ity (¢), and uniform recharge rate (r) has the following depth-
dependent age relation (Vogel, 1967):

T(2) —ﬁ In (HHZ) (3)

FRACTION OF SAMPLE,
DIMENSIONLESS

PARTIAL EXPONENTIAL
MODEL TRITIUM, TU

0 10 20 30‘40 50 7 g9 1 13 15
AGE, IN YEARS EXPONENTIAL MODEL
TRITIUM, TU

Jurgens et al 2016; Vogel 1967
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Analytische Modelle und Numerische Modelle

Analytische Modelle Numerische Modelle

Geringe Rechenzeiten Iterative Losungen einer Gleichungsmatrix
erfordert hohere Rechenzeiten

Kontinuierlich in Raum und Zeit Diskret in Raum und Zeit
Benotigen simple Systemgeometrien L&sung transienter, heterogener 3D Systeme
und Randbedingungen mit komplexen Randbedingungen

Einfache Analytische Losungen sind per Fast immer Nutzung von Spezialsoftware
Hand l6sbar/ komplexere benétigen
Computerprogramme

* Analytische Losungsverfahren mit komplexen Geometrien und Randbedingungen
sind mdglich fur lineare Systeme - Analytic Element Method

/ www.ufz.de 27




Einfache Losungen, Beispiel

A

200000

Profilschnitt A-A* im wahren Maf3stab

= Oftist der Grundwasserfluss weitgehend
horizontal (FlieBweglange >> Aquiferméchtigkeit)

» Dupuit-Forchheimer-Annahme:
3D Flielfeld in einem regionalen Aquifer Grundwasserpotenziale &ndern sich nicht mit der

(Hajtema et al, 2006) Tiefe

= Reduktion eines 3D-Problems auf ein 2D-
Problem

/ www.ufz.de 28




Losungen mit reduzierter Dimensionalitat

» Integration Uber die Tiefe (z-Richtung) fiihrt zur zweidimensionalen Grundwassergleichung (dh/ 0z=0,
0K/ 0z=0)

oH .
SE — div|[KMgrad H]—Qy =0 Gespannt, linear
oH
Sy 5; — dwlkHgrad H | — Qy =0 Ungespannt, nichtlinear

» Das Produkt aus Hydraulischer Leitfahigkeit (K) und Aquifermachtigkeit (M) wird auch als Transmissivitat
(T) bezeichnet

= Beachten Sie, S, ist der Speicherkoeffizient und Sy der ,specific yield®, ~ effektive Porositat
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Einfache Losungen: 1D Problem

* Grundwasserstromung zwischen zwei Flissen
in einem gespannten Aquifer.
i * Annahme: Die Stromung durch den Querschnitt
reprasentiert das regionale FlieRverhalten und
. die Dupuit-Forchheimer Annahme gilt
"
= - «  Wir erhalten ein 1D Problem
——— Section (X,Z plane)
ho o
\\ Aguiclude Pots’""omer,,-c
(K=0) Surface
///, No flow boundary’/ ——ho
4
Aquifer T
I (K) —» Qx) Thickness b
//7,No flow boundary
| Aquiclude |
L,(K=0) [
X=0 X X=D

Hajtema et al, 2006
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Einfache Losungen, Beispiel

Section (X,Z plane)

ho o |

Aquiclude
(K=0)

Poteny;
ntlometric SUrface

0000/, No tlow boundary /7 7/ 7/ /v )

—-Lho

Aquifer
(K)

f———» N

R Q‘X) Thickness ,b

| Aguiclude
l_,‘K=°)
X=0 X
= Aber was ist mit dem spezifischen Durchfluss:
oH hp — hy
= K—=-K———
Ux 0x D

7L/ No Tlow boundary /70 7

X=D

hp — hg
L% +h,

0

/ www.ufz.de
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Einfache Losungen, Beispiel

..................... ?? H
Mg P aasmse T —— S N div|[KMgrad H] — Qy, =0
| l ¢ s e 1 UTen
l M=constant K= constant @
x=0 D x=L "

h(x =0) = h4 2 — My
h(x) = L— h
h(x =1) = h, W) =g L= = x+h

= Gespannter Aquifer mit Grundwasserneubildung

= Annahme: Die teilgeséttigte Zone ist klein und hat
eine geringe hydraulische Leitfahigkeit —
vernachlassigbar.
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Einfache LOsung: Grundwasseraufstauung

« Grundwasseraufstauungen treten unter
Regenwasserbewirtschaftungsanlagen auf, die zur
Versickerung von Regenwasserabfliissen dienen

* Regionale hydraulische Gradienten werden
vernachlassigt hy = h,

» Die Zunahme der Méchtigkeit des
Grundwasserleiters durch die Aufstauung ist im
Vergleich zur Gesamtmachtigkeit vernachlassigbar

Ah KM

« Die Aufstauung ist in der Mitte des Gebiets am
hochsten

Ah—h( —L) ho=i N 2
M T32) T T 8km

Erkenntnisse fir die Modellierung: Die Kalibrierung auf Wasserstande Iasst nur

Potentially affected
nearby structure

V 9

Stormwater
Impervious infiltration
E E] surfaces basin
B ﬁ ‘
Depth of basin
Unsaturated zone
A
Ground water mound
1 beneath stormwater ___
A wdnhkranan basin e Maximum height of
uring storm event groundwater mound

0.25 feet Y A h
i“hs”"a' Maximum extent of f:r::ra(ed Thickness of
'g[ water 0.25-foot increase in aquifer (prior

table water level to stormwater
infiltration)
Bottom of aquifer

»
>

Ruckschlisse auf das Verhéltnis von Neubildung und Durchlassigkeit zu.

/
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Einfache Losungen, Beispiel

Neubildungsrate N

x=0 =D x

= Ungespannter Aquifer mit
Grundwasserneubildung

= Annahmen: Die teilgeséttigte Zone ist diinn und
hat eine geringe Leitfahigkeit—> Vernachlassigbar

Sy

—div[KHgrad H] — Qy =

0

/ www.ufz.de
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Einfache Losungen, Beispiele

= Mischform:

conﬁned flow un conﬁned flow

= [ gsung tber Massenbilanz am Ubergang

b
7 _-/', = - gespannt/ungespannt
//; /“/ ~~,/;////;; ;;/
I

i ]
1| 41 W == ; ,_ _2HL(H —¢1)
i 0 o ’T‘;z ¢ —2H ¢y + H?
7 PEF e e e e o
‘- l - :
2 L -
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Einfache Losungen, Beispiel

= Gespannter 2D Aquifer zwischen zwei Wasserscheiden (Toth Stromung)

Topographic high

Sy — div[KHgrad H] —Qy = 0
h(x.v) = v cs 40;9 i cos[(Zm +1)7zx/s]cosh[(2m + l)ny/s]

2 725 (2m+1) cosh|2m + 1)y, /5]

/" www.ufz.de
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Analytische Losungen mit Python

= Komplexe analytische Losungen erfordern
Computerprogramme.

» Die Umsetzung in Open-Source-Interpreter-Sprachen wie
Python macht den Arbeitsablauf transparenter und
anpassungsfahiger als die Bereitstellung einer kompilierten
ausfuhrbaren Datei.

= Eine gutes Sammlung von analytischen 1D und 2D L&sungen fir
Stromung in porésen Medien ist publiziert von Bakker und Post
(2022)

MODELING

Theory and Applications

.| using Python

Mark Bakker
Vincent Post
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Regionale Grundwassersysteme -Aufbau

b. V2: Parametrisierung und Randbedingungen
I. Raumlich-zeitliche Dimensionalitat und Diskretisierung
Il. Randbedingungen und Quellterme




Modelldimensionalitat - Raumlich

= Ein-Dimensionale Modelle

e
(@]e]=10) (E[E[ [=[F6]8) EEQQOyE

mmmmmmm

= I L
| i e[ e e[ saar

= Beispiel: Berechnung der
transienten Perkolation in
einem Bodenprofil

P =2k (L+1))-s
ot 0 oz

= Zwei-Dimensionale Modelle

» Planare Modelle (x-y-Modell)

= Profilmodelle (x-z-Modell)

Profile Model in Slice Orientation

= Drei-Dimensionale
Modelle

Rel. Conc. (-) Flow Velocity (m/s)
02 04 06 08 le5 205 305 4e5
[ b "
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2D-Planare Modelle — Vorteile und Grenzen

= Planare Modelle sind ausschliellich (Jb_er
Randbedingungen an den Seiten definiert

= Austausch mit anderen Aquiferen kann Uber Leakage- S e
Terme berechnet werden (b)
~ H-H
" qL= _KZT

Unconfined Aquifer

Aquifer Base

= 3D wirksame Hydraulische Elemente (a_n o
Modellrandern, homogener Aquifer) befinden sich im
Mindestabstand d (Haitjema 2006,p.788):

" d>5b \/% ; b= Aquifermachtigkeit

Figure 4.1 Schematic representation of two-dimensional (2D) areal models. (a) Confined aquifer
bounded by an upper and lower confining bed. The upper confining bed may be overlain by an

. t through the confining bed. Heads represent the potentiometric surface defined by the elevation of
. water levels in wells penetrating the confined aquifer (see Fig. 4.2). (b) Head in an unconfined aquifer
. Abwe | C h u n g e n g eg e n U be I‘ 3 D M Od e I Ie n kO rl’e| |e re ﬂ m I is equal to the elevation of the water table, h, above the base of the aquifer (see Figs. 4.2 and 4.3). The
H I I e thickness of the model layer is equal to h and varies spatially. (c) A 2D areal model may simulate both

der Stal’ke deS G radlent der G I'U ndwaSSG rSplege a.g confined and unconfined conditions within the same model layer.

/




2D-Planare Modelle : Berechnung von aquivalenten hydraulischen

Eigenschaften

Das Zusammenfassen von hydrostratigraphischen Schichten fir die Simulation eines 2D planaren
Modells fuhrt zu richtungsabhangigen hydraulischen Parametern zur aquivalenten Reprasentation des

Stromungssystems
\ 4
| ah
AL,
1 —
d,
d % 1
equivalent K, for
d; the layered
formation
https://books.gw-
d - project.org
h
dy +dy+...+d,

K, = a,

equivalent K, for Y
the layered = K, v]|! &h

formation

https://books.gw-

n— . — project.org

d, + dy+...+d,

dy by
+...+K—”

K+

[ogppan




2D Profilmodelle

* Profilmodelle reprasentieren einen Schnitt durch
das 3D Aquifersystem (x-z Modelle)

= Profilmodelle nehmen an, dass es keine
FlieRkomponenten senkrecht zum Profil gibt

= Profilmodelle kbnnen vertikale Gradienten und
FlieRpfade darstellen

= Achsensymetrische Profilmodelle kénnen fur
Radialstromung (z.B. Pumpversuch) genutzt
werden

= Nutzung von Profilmodellen vor allem ftr lokale
Stromungsprobleme und nicht far
Regionalmodelle

EQUAL TO OR
GREATER THAN

Achsensymetrisches Modell fur
Simulation eines Pumpversuchs

/




Netzgenerierung: Motivation

Finite-difference or rectangular finite
element Triangular finite

clement
Fifite-diffd
nodle

Body-centered
finite-difference node

* Numerische Modelle sind nicht kontinuierlich in
Raum und Zeit, sondern erfordern eine
raumliche und zeitliche Diskretisierung ->
Netzgenerierung

» Die zugrunde liegenden partiellen
Differentialgleichungen mtissen in diskrete
Gleichungen Uberfuhrt werden

Different spatial
discretizations (from
Pinder)

] . aH n+1 n TAt n n n
div[Tgrad H | = SE m H'™* =H!+ SAx? (Hiy, — 2H; + H{_ )

/ 7




Tine: 6 1416004 MSCSottware

Raumliche Diskretisierung: Vernetzung [l

8.2506+001

= Die Knoten und Elemente bilden das rechnerische
Gerust eines numerischen Modells:

= Beeinflussen die Genauigkeit der Losung

= Beeinflussen die Rechenzeit
= Beeinflussen die Menge der erzeugten Ausgabedaten

= Obwohl es Methoden fir statisches und
dynamisches Neuvernetzung gibt (z. B. das
Konzept (in z-Richtung) beweglicher Knoten in
FEFLOW), wird meist dasselbe Netz fir alle
Projektphasen verwendet.

= Die Gestaltung eines Netzes, dass den
Simulationsanforderungen entspricht, ist
entscheidend —und die Netdenenerung erfordert Fischer, T., Naumov, D., Sattler, S., Kolditz, O., Walther, M., 2015.

it]
Zelit! / 8




Vernetzung: Design-regeln

1. Das Gitter sollte den Modellbereich mdglichst
genau abbilden, ohne grundlegende
Abweichungen von der Realitat zu
verursachen.

2.  Wenn sich hydraulische Eigenschaften oder
abhéngige Variablen tber kurze Distanzen
stark verandern, mussen die Elemente des
Modells klein genug sein, um diese Gradienten
angemessen darzustellen.

3. Eine Erhohung der Elementanzahl fthrt in der
Regel zu einem nicht-linearen Anstieg der
Rechenzeit in mehreren Teilen des 2D and 3D Finite Elements (Anderson et al, 2015)

Simulationsprozesses.

4. Ein Kompromiss zwischen (2) und (3) ist
erforderlich —> ggf. iterativer Prozess /




Ideal Quadrilateral Element
Ideal Triangular Element &

Vernetzung: Netzqualitat shape Eaquilateral Triangle T e

Aspect Ratio dal

» FEM-Elemente werden verzerrt, wenn komplexe
geometrische Formen abgebildet werden sollen.

= Jedes Element ist so konzipiert, dass es nur
innerhalb eines bestimmten Bereichs von
Formverzerrungen zuverlassig funktioniert.

= Die ideale Form eines 2D-Dreieckelements ist ein
gleichseitiges Dreieck oder ein Quadrat.

= Die Qualitat eines Gitters kann anhand
verschiedener Parameter bewertet werden, z. B.
Aspektverhaltnis, Schiefheit, Warping etc.

= ASpektverhaHnlsse von <<1 Odel‘ >>5 Wil‘ken S|Ch Seitenverhaltnis der Dreieckselemente
negativ auf die Konvergenz der Finite-Elemente-
Losungen aus.

/ 10




Vernetzung 3D Netze

Verbesserte Darstellung der Hydrostratigrafie
» |In 3D-Simulationen entspricht jede Schicht einer stratigrafischen
Einheit.

= Die Verwendung mehrerer Schichten pro stratigrafischer Einheit
erhoht die numerische Stabilitat — v.a. bei geringer Leitfahigkeit.

Anpassung an vertikale Gradienten

= Die Bericksichtigung von Anisotropie in der hydraulischen
Leitfahigkeit erlaubt grof3ere vertikale Abstande, da die starksten
Gradienten meist horizontal verlaufen.

= Die vertikale Auflésung kann entsprechend ohne numerische
Verluste von der horizontalen Auflésung abweichen

Unstrukturiertes Gitter fur hohere Prazision

= Ein vollstandig unstrukturiertes Gitterbesteht aus Tetraedern und Az . — Ag Kn
bietet hohe Flexibilitat und Genauigkeit bei der Modellierung adjusted K,
komplexer geologischer Strukturen.

/ 11




Vernetzung: Netzgeneratoren

This is a list of public domain and commercial mesh generators (click here for other sources of interest). I have listened
only programs for which online information exists. There is also a section on papers that review mesh generators.

1f you are interested in special programs, the following links might guide you directly to interesting places:

« Triangular: Tri>

» Quadrilateral: Qua>

« Tetrahedral: Tet>

» Unstructured hexahedral: Hex>
« 2D structured: 2str>

e 3D structured: 3str>

« Surface meshes: Sur>

« A list of public domain, downloadable and university codes:
« ADMesh (Anthony D. Martin): A program for processing triangulated solid meshes in STL format. Tri> Sur>
« ANGENER (Vit Dolejsi): 2D triangulation using anisotropic mesh adaptation. Tri>

+ AUTOMESH2D (Shandong University): a fully automatic adaptive quad mesh generator, especially suited for
metal forming simulation. Qua=

* CAMINO (Tao Chen): 3D/2D meshing program using a generalized octree/quadtree approach. Tri> Tet>

o Cart3D (Michael J. Aftosmis): Pre-processing tools and mesh generator "cubes” for cartesian mesh generation.
Sur> Hex>

e CGAL mesh generation (CGAL): Various packages for triangle and tetrahedral mesh generation. Distributed
under a dual license. Tri> Sur> Tet>

« CGM (Tim Tautges): a code library which provides geometry functionality used for mesh generation and other
applications.

« Chimera Grid Tools (William M. Chan): A software package containing a variety of tools for the Chimera
overset grid approach for solving complex configuration problems. 3str>

« COG 2.0 (Ilja Schmelzer): A grid generation package for 2D an 3D grid generation. An essential part is public
domain. It's aim is to create Delaunay grids with few nodes for complex geometries. Tri> Tet>

- COMach (Marsala Qianairals A4t nranram far aanarating nanvay anadrilataral machac af arhitram:

93 Open-Source-Programme und 60
kommerzielle Meshing-Softwares sind in einer
Liste aufgefiihrt
(http://www.robertschneiders.de/meshgeneration
/software.html)

Ubersichtsarbeit mit tiber 70 Eintragen:
[http://ima.udg.edu/~sellares/
ComGeo/OwenSurv.pdf]

Wahle entsprechend deiner Anforderungen!



http://www.robertschneiders.de/meshgeneration/software.html

Randbedingungen

= Die Numerische Losung partieller Differentialgleichung tber einen Raum Q ben6tigt Informationen tber
die Statusvariablen (abhéangigen Variablen) flr bestimmte Teilgebiete: Rand und Initialbedingungen

» Randbedingung: Geometrie der Randbedingung + Art der Randbedingung + Werte der
abhangigen Variable oder ihrer Ableitungen

Mathematischer Name Mathematischer Ausdruck

Constant Head Dirichlet h(x) = f(x),x € 0Q
Specific Fl dh dh
UGS IR Neumann (x) _ 0h(x) — g(x) ,x € 80y
on on 0
Head-dependent Flux Robin/Cauchy dh(x)

ah(x) +BT= C(x),x € 0Qg

/ www.ufz.de 13




Randbedingungen: Geometry

Fur jedes Teilsegment des Randes muss eine
Randbedingung definiert sein
6.{) - BIZD + a.QN + a.QR

Rander fur die keine Teilrandbedingung explizit definiert
wurden ist eine ,No-Flow* Randbedingung

oh(x) _

on 0

Mehrere Randbedingungen auf einer Geometrie sind
grundsatzlich moéglich

Randgeometrien d£2,, sind eine Dimension niedriger als
das Modellgebiet

Dirichletrandbedingungen (u.U. auch Neumann/Robin)
konnen zusatzlich auch fur ,innere Rander definiert
werden

14



Randbedingungen: Zuordnung zu Physischen Elementen

» Physische Randbedingung » Hydraulische Randbedingung
= Leicht identifizierbare physische Elemente im » Informationen aus Strdmungsnetzen

Grundwassersystem: (Gleichenplanen) oder Messstellen:

» Undurchlassiges Gestein: Der Boden oder = Grundwasserscheide: Die Geometrie von
das Gestein an den Modellrandern als Stromlinien kann als ,Nullstrom *
undurchlassig betrachtet wird Randbedingung genutzt werden

» Oberflachengewasser: Wenn das » Vorgegebenes hydraulisches Potential: Ein
Grundwassermodell mit dem bestimmter Wasserspiegel an den
Oberflachengewasser gekoppelt ist, kbnnen Modellrdndern, zum Beispiel auf Basis des
physische Randbedingungen den Ein- und Gleichenplans
Austritt von Oberflachenwasser in das » Insbesondere die Geometrie hydraulischer
Modellgebiet beschreiben Randbedingungen ist haufiger zeitveranderlich

= SifRwasser-Salzwasser-Grenze: Bei geringer
Dispersion wirkt die Grenzschicht als = Alternative: Lokale Randbedingungen aus
hydraulische Barriere Regionalmodellen

/ www.ufz.de 15




Randbedingungen: Ubernahme aus Regionalmodellen

= Geeignete physische Elemente flr
Randbedingungen befinden sich nicht immer
am Modellrand

= Vergrof3ern des Modellgebietes: Langere
Rechenzeiten

= Alternative: Ubernahme von
Volumenstromen und Hydraulischem
Potential aus Regionalmodellen mit oder
ohne Ruckkopplung

= Ansatz ermdglicht auch Nutzung
verschiedener raumlich-zeitlicher
Dimensionalitét fur die jeweiligen Modelle

¥ Hangskalenmodell

E
152

Flussbiegungsmodell

/ www.ufz.de 16




Gnd-independent
data—Locations and
distributions of aquier
properties. sources, and

sinks.

Grid-independent
data—_ocations and
distributions of aquifer
propertes, sources, and
sinks

Hinweise zur Konstruktion von Detailmodell

1
. ' programs Manuai-gndding vmwsi}m m':';'::""g V"W‘:‘ymm
LT Ty TT EREERNE of other data-processing o other data-processing
[N IR | INREEEEE programs programs
BN EEREE .
NG T A L N = Darf das Koordinatensystem der
! i [ 1 1 ! i’ i ‘ ]y Da““lam';gl D?Law
: ] R i [ i [ regional or local
T T — Lupenmodelle vom GWM oas s e
! [N 5 . regional model
T IR, abweichen?
L NS Local mode| L
LT Rk ! .
— s Entwicklung des Lupenmodells aus
i ! oA ] .
B ~_Well BT A) Daten des Regionalmodells oder
it i jorit i P . . .
N T N o B) aus gitterunabhangigen
I : Ll o )
R S W N SO A Ausgangsdaten ?
————Regional model-————— Die Bilanzterme (z.B. GWM) tiber

T T - ) gleiche Flachen sollten fir beide
Regional model Modelle konsistent sein

Local model

A

Darf das Detailmodell sich auf
bestimmte geologische Schichten
beschranken?

I

/




Iterat i Ve MO d el | kO p p | u n g : B ei S p i el Solve parent-grid model of the entire domain|
MODFLOW H
No
» Einseitige Kopplung (telescopic mesh refinement; TMR) SrulaFs parertode] teing peaea R
kann Inkonsistenzen bei den Wasserstanden und el ihora Covrad oy e S MOt

Austauschflissen an den Schnittstellen zwischen zwel
Modellgittern aufweisen.

« Die iterative Kopplung der Bilanzterme (shared node
local grid refinement, LGR) bietet eine strengere
Kopplung, bei der die Lésungsgenauigkeit durch vom poundaries atparent ineriace
Benutzer definierte Konvergenzkriterien gesteuert wird. | Ca,cu,mﬂuxelte,mgch"dg,id |

. .. . . Under relax boundary flux change
* Bei realistischen Problemen kann dies zu wesentlich
genaueren Losungen fuhren aber auch einen Anstieg
der Rechenzeit bedeuten.

« Die rigorose Kopplung ermoglicht Sensitivitatsanalysen,
Parameterschatzungen und Unsicherheitsanalysen, die
die Bedingungen in beiden Modellgittern widerspiegeln. | Calculate parent budget contribution from |

ux entering child grid
[

Calculate child budget contribution from
interface specified-head boundaries

Calculate heads
Under relax head change

Calculate specified-head boundaries at
interface using cage-shell interpolation

LGR Iteration Loop

| Simulate child model using specified-head

Tter> maxiter
OR

Head change
< tolerance
AND
Flux change
to\eqran

head®™** = i head™™ + (1-m)-head®®

flux®*92d = - flux™™ + (1-@)-flux®®

Relaxation der Uibergebenen Parameter

/




Beispiel : Vilhelmsen et al 2011

R a——

Evaluation of MODFLOW-LGR in Connection
with a Synthetic Regional-Scale Model

by Traels N, Vilhelmsen', Steen Christensen?, and Steffen W. Meht™4

Abstract

“This work studies costs and benefis of ulilizing local-grid refinement (LGR) as implemeaed in MODFLOW.
nulste groundwatee flow in a buried twnnel valley interacting with  rej quifer erma.
nethods were used: the shased-node (SN) method and the ghost-node (i
9 ks in cells ot the

LG
tiw
o
thal the optimal correction method s case
showed litle differcnce and suggest that ideatfying

the siou
£rid showed that the refinement proportion of the model shoald not excoed 10% Lo 15% in order 10 secure method
eflicicocy.

y position (m)

https://ngwa.onlinelibrary.wiley.c
om/doi/epdf/10.1111/}.1745-

2000 3000

0 1000 2000 3000 4000 5000
X position (m)

Ausgangsmodell o0

g

y position (m)
g

Model run time [s]

0 1000 4000 5000 100 0 1000 2000 3000 4000
. . . X position (m) X position (m)
6584.2011.00826.x tion (m) ftion (m)
80 .
Lokal verfeinertes Model
Global verfeinertes Model 60
40
20
0
< b [ o
& & ¢ &

Wann global verfeinern und wann Lupen nutzen?

/




Zusammenfassung: Gekoppelte Detailmodelle in MODFLOW
(Empfehlung von Vilhelmsen et al, 2011)

» Gekoppelte Detailmodelle ist sinnvoll wenn:

1. Nurein Teilbereich, der weniger als 10% bis 15% des
gesamten Modellbereichs ausmacht, ist von wesentlichem
Interesse flir die Verfeinerung.

2. Eine erhohte vertikale und horizontale Aufldsung ist in einem
oder mehreren Unterbereichen erforderlich, um eine
hochauflésende Darstellung lokaler geologischer Merkmale zu
erreichen.

3. Mehrere Modelle im lokalen Maf3stab werden benétigt, aber
nicht unbedingt gleichzeitig ausgefiihrt. Jedes dieser Modelle
sollte einzeln einen ziemlich kleinen Teil des gesamten
Modellbereichs umfassen.

4. Lokale Modelle werden von verschiedenen
Kooperationspartnern eingerichtet und verwendet, die einen
gemeinsamen regionalen Modellbezug bendtigen.

» Globale Verfeinerung ist sinnvoll, wenn:

1. Das Gebiet von hauptsachlichem Interesse umfasst mehr als
10% bis 15% des gesamten Modellbereichs.

2. Es gibt erhebliche Unterschiede in der hydraulischen
Leitfahigkeit hydrogeologischer Einheiten, die dazu fihren
kénnen, dass iterative Kopplung divergiert oder zu langsam
konvergiert.




Randbedingungen: Dirichlet

= Dirichlet:h(x) = f(x),x € 0Qp

= Die Randbedingung kann auch zeitlich dynamisch
sein: h(x,t) = f(x,t),x € 0Qp

» Physische Elemente die tber Dirichlet
Randbedingungen beschrieben werden kdnnten

1. See (Wasserstandshaltung?)
2. Meer (Gezeiten?)

3. Wasserstandsgesteuerte
Entnahmebrunnen

4. Wasserreiche Flisse

= Zeitliche Giltigkeit der Randbedingung?

https://tinyurl.com/aca263dd

/ www.ufz.de 21




Randbedingungen Dirichlet

https://tinyurl.com/u4mm2dxs

/ www.ufz.de
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Randbedingung: Neumann

. Oh(x,t) _ Oh(x,t)

Surface/Ground Water

Oh(x) _ 0h(x)
on  on

Neumann:

= g(.X'),X € a‘QN
0

Die Randbedingung kann zeitlich dynamisch sein:

= o Ozg(x,t),x € 0,

No-Flow Boundary

Physische Elemente die Gber NEUMANN
Randbedingungen beschrieben werden kénnten:

Quellen?
Grundwasserentnahmen
Grundwasserscheiden
Grundwasserneubildung
Geringleiter (Leakage Faktor)

. Flusse?
= Zeitliche Gultigkeit? https://tinyurl.com/68a5fer4

- Divide Should Shift
= AwayFrom Well

o gk wbd R

/ www.ufz.de 23




Randbedingung Neumann

Ground Surface

Water
Table

https://tinyurl.com/u4mm2dxs

Specified Injection
Flux

L4

Specified Withdrawal
Flux

/ www.ufz.de
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Randbedingungen: Grund- Flusswasserinteraktion

GAINING STREAM

e — *’y e Flow direction
| il T

W vyry

vty

LOSING STREAM
A

Flow direction ¥
/v Yy r‘\ YWYY:WY
LAY /Z;ﬁk—'

——

e

e e

————

(o

Water-table contour

Ground-water flow line — 5

Figure 8. Gaining streams receive water from the
ground-water system (A). This can be determined
from water-table contour maps because the contour

lines point in the upstream direction where they cross

the stream (B).

Figure 9. Losing streams lose water to the ground-
water system (A). This can be determined from water-
table contour maps because the contour lines point

in the downstream direction where they cross the
stream (B).

Abhangigkeit des Austauschs von der

Hydrogeomorphologie [4]

https://tinyurl.com/y25cutv8

Hydrogeomorphologic Types
Geomorpho Type 1: upper Type 2: middle Type 3: lower
logic typing caichment course catchment
Interaction Interflow dominant Intermittent in GmuMwaM
scenarios in upper catchment middle course discharge zone
Hydraulic ’W
connection
Baseflow
separation |* ° A
concept
. . .

www.ufz.de
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Randbedingungen: Grund- Flusswasserinteraktion

Surface-water
- divide

(b)

WATER TABLE

DITCH NO. 4

VERTICAL EXAGGERATION 8X

c

/ www.ufz.de
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%/8/8())W Modellkopplungsmadglichkeiten (nach Furman

0: Keine Kopplung I) Degenerierte 1)) [1l) Vollstandig gekoppelt
Sequen“e”e/ltera‘“ve E -------------------------------- .

Oberflachenwass

Kopplung

Oberflachenwass Oberflachenwass
er er

Oberflachenwass
er

Randbedingung

er

Randbedingung

Algebraische
Gleichung
Algebraische
Gleichung

Grundwasser

Grundwasser

Grundwasser




GW-OW Keine Kopplung

= Oberflachenwasser- und Grundwassermodell besitzen keine Moglichkeit Interaktionen mit dem
jeweils andere Kompartiment abzubilden

= Beispiele aus der ,Natur” fur diesen Ansatz:

.Bachlauf‘in Los Angeles [2]

/




|) degenerierte Kopplung

= Simulation des jeweils anderen hydrologischen Kompartiments
uber vereinfachte analytische Gleichungen, Transferfunktionen
etc. i

= Keine Informationen tber Prozessvariablen des jeweiligen
anderen Kompartimentenmodells notwendig

R

Transferfunktion
g_lat=f(h(t))

SOURCE { I

GSy = GSpoyy +0.5(R— E— )

Y EXTERNAT, SOURCE {
=2 K’}:z_ Gw)(dw) name = Hauptgraben
g cross_section = CS2e7
il type = glateral
side = right
dw lw file = Hauptgraben.dat
}

ha

Lateraler Grundwasserstrom als Zeitreihe

Grundwasserkeil in WEAP[1] /




Grund- Flusswasserinteraktion; Sequentielle/lterative Kopplung

= Leakage Condition“:

= K

= hykonnte das Hydraulische Potential in einem Fluss oder

D = () = c(ho(x) — h(x))

einem See sein

= c ist ein Proportionalitatsfaktor (,hydraulic conductance®),

wovon hangt er ab?

ICR

v = CW - KGLW/M

Ks=hydraulische Leitfahigkeit der Kolmationsschicht
zwischen Wasserkorper und Aquifer

L= Lange des Gewasserabschnitts
W= Breite des Flusses
M= Dicke der Kolmationsschicht

MODFLOW Implementation
land

low permeability
streambed material

impermeable head in
Il
wa /s \cell, h

/
V__HRIV
s R
RBOT: oo S

Rushton 2007

/ www.ufz.de
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Randbedingungen: Grund- Flusswasserinteraktion

= Bitte beachten: C = C(x,t)

Thickness of M
riverbed

Width of river

Harbaugh AW (2005) MODFLOW-2005, the U.S. Geological Survey modular ground-water model — the Ground-
Water Flow Process. U.S. Geological Survey Techniques and Methods, 6-A16.

+DOI: 10.1029/2018JG00468

https://tinyurl.com/4r5andta Ve
www.ufz.de 31



http://dx.doi.org/10.1029/2018JG004684

Grundwasser-Oberflachenwasser Interaktion

" Qriv(x) = Cryy (hgy (x) — h(x))
Hydraulisches Potential

a limilf'ng elevation at which unter Flusswasserstand
ORIy~ maximum loss commences
A (McDonald and Harbaugh 1988)
positive |7 A B
ORIV
flow into
aquifer ;
0 e > Hydraulisches Potential
negative ' S Uber Flusswasserstand
ORIV | s
flow into |
stream | | D
RBOT HRIV

CRIV = KrLWIM
ORIV = CRIV (HRIV = RBOT), h < RBOT
ORIV = CRIV (HRIV = h), h > RBOT

Hydraulisches Potential
Rushton 2007 unter Flussbett (entkoppelt)
—>konstanter

RBCT

QRIV = CRIV * (HRIV - Hy)

RBOT

REBOT

HRIV

GRIV

;

QRV

HRIV

CRIV

?QHV

QRIV = CRIV* (HRIV - Hy)

HRIV

(-Q signifies flow out of cell)

CRIV

J';'QFNV

Hiji

Hijk

Hijk

Grundwassermengenstrom
uber den Rand

Beachte: g [m/s]; Q[m3/s]

/ www.ufz.de
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II) Sequentielle/lterative Kopplung

= Bei einer iterativen Kopplung werden je nach Zeitschritt/Iterationsschema die
Prozessvariablen neuberechnet

= Kopplungsstrategien sind der Situation anzupassen und kbnnen entweder speicher- (z.B.

uber OpenMI) oder dateibasiert erfolgen
[ OW-Maodellierung GW-Modeliemung mit ja OW-Modefierung mit
ohne Austausch mit WSP una Uberflus- nisanderung Austauschraten aus
aw I ung aus OW Modell GW? GW Model

T

Iterative Stationare Kopplung
21
Step 1: (a) Set k =0.and fix H* on I',

b) Solve for ®*V — d(X,H¥) on Q,
c¢) Compute D**" = D(S; Y H®)y on T,
a) Fix D** — p(s; k" H®) on T,

—p MODFLOW E
:(
: (b) Compute H¥" = Hk+1) (5. p**1y on T,
:(
:(

Step 2

_ . Step 3: (a) If (||H**" — HY||/|[H*"V]|) (tol  end,
Kopplung mit unterschiedlichen _
b) Otherwise set k = k + 1, and return to (1b)

Zeitschrittweiten [1] Vs




Grundwasser-Oberflachenwasser Interaktion: Drainagen, Quellen

* Es kann sinnvoll sein, nur Strémung aus dem
GW System heraus zu erlauben &
I &
" g(x) = 0wenn h(x) < d oder L ;*"&&
s
* q(x) = c(h(x) —d) wenn h(x) > d . l

= d“ist das hydraulische Potential (=H6he Uber
Datum) des Entwasserungsgrabens

= Auch geeignet fur periodische Flisse und
Quellen (dann aber als Q(x) und als Quellterm)
sowie Sickerflachen

: &5 https://tinyurl.com/dcwjwsdb
https://tinyurl.com/m494jees WWW.Lifz.de
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Randbedingung: Evapotranspiration aus dem Grundwasser

» Max. Bodenverdunstungstiefe bewuchsfrei
(d) ~ 50cm (Maddrell, S., Neal, I., 2012)

= Anders bei Bepflanzung, max Tiefe~Wurzeltiefe
+X cm

u QET = O fUI’ h(X,t)< hS- dEVT
- Verdunstung im teilgesatigten Bereich und wird
von Neubildungsrate abgezogen

" Qpr = REdTM (h(x,t) — (hs — d)) < linearer Ansatz

Qertm

* Rpry istdie Verdunstung an der Oberflache

» Qg wird auf die Knoten/Elemente der S
Grundwasserspiegellage gesetzt e

HYDRAULIC HEAD (L)

ET surface

Q ET = Q ET ( X, t) https://tinyurl.com/mt4ck585

www.ufz.de 35




Randbedingungen

= Welche Randbedingungen fir welche
Randsegmente?

= AH

= ABC:

* EFG:

https://tinyurl.com/u4mm2dxs

/ www.ufz.de
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Randbedingungen

» Welche Randbedingungen fur welche
Randsegmente?

= AH Dirichlet

= ABC: Dirichlet/Robin

= CD: Neumann (GW Neubildung?)

= DE: Dirichlet (Wasserdruck=Luftdruck)
= EFG: Dirichlet/Robin

= Gl: Dirichlet

= |H: Neumann (No-Flow)

https://tinyurl.com/u4mm2dxs

/ www.ufz.de
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Randbedingungen

| Streamline

/ /
Model area
/ /
/ o /
/."/ \ /
¢ / /
5 /w /
! / = /'
/ /
Streamline ’/, - /,.
T w
1 >

Engelhardt, TU Berlin

www.ufz.de 38




Randbedingungen

1-2: Neumann

2-3: Neumann (Zero-Flux)

5-1: Neumann (Zero-Flux)

3-4 Dirichlet

4-5 Robhin

| Streamline

/'f )
. (‘/
2 /‘~ /’
/-~
/e |
/ |
/ [ y
/ % Mountains
/ /
Model area £
/,/ L //
/."f \ v’/.
5 / i / 4
Streamline’ vl
treamline /
/ ™
1 @

Engelhardt, TU Berlin

www.ufz.de
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Modellsenken und Modellquellen

Q

0H o |
SE — div[Kgrad H | 0 W*ﬁ;x — X

(a2} (b)
Figure 7.3 Schematic illustration of recharge through ba-

= Q,=Senken/Quellenterm

* Im Gegensatz zu Randbedingungen befinden
1.5

sich Quell und Senkterme innerhalb des 3

Modellgebiets g
E 1.0 2T,

. .. . E
» Physische Elemente flr Senken/Quellen sind vor = \

allem: 8 0 "‘\\
8 N\J

» Klimatische Grundwasserneubildung % 20 a0 &0 80

Trme (days)
= Extraktions/Infiltrationsbrunnen Figure 7.5 Time variation of recharge rate for water

. . spreading on undisturbed soil (from Muckel, 1959).
= Versickerungsanlagen (Teiche etc)

Domenico and Schwarz

/ www.ufz.de 40




Quellterm Grundwasserneubildung

= Infiltration :Zugang von Wasser durch enge
Hohlraume im Erdboden.

= Perkolation: Durchgang des Wassers durch den
grundwasserfreien Sickerraum in den
Grundwasserleiter

= Grundwasserneubildung: Gemal DIN 4049-3
(1994) als "Zugang von infiltriertem Wasser zum
Grundwasser" definiert und ist ein wichtiges Mal3
fur die naturliche Regenerationsfahigkeit der
Grundwasserressourcen

= Grundwasserneubildung ist eine dynamische
heterogene Grol3e, die komplexe
bodenhydraulische Prozesse wiederspiegelt

Sickerraum

raum

Schema
Bild 1 ve

Transpiration
Niederschlag : e
Interzeptions- Gesamt. Rz RosRy
Evaporation verdunstung n

Beregnung Oberflachen-

]
VUV R,

abfluss

Bodenzone !]?? 02 ¢09lle 0 oo, 0000 %
s| o i A o °
K Aufstieg

o Zwischenabfluss

Grundwasserneubildung

Grundwasser- ~ =3 schneller & =
O % '

ﬁ

Abflussbildung Abflusskonzentration

der Grundwasserneubildung
on 2

Gesamtabfluss

Direktabfluss
Basisabfluss

K schiieen (]

https://tinyurl.com/thtdp9w9

Niederschlagsrate iy, ———

Niederschlag

| oberirdischer Abfluss
Oberflachen-

retention l Regenanteil, der direkt
einschlieflich '~ in den Vorfluter fallt
Evaporation

Bodenfeuchtebildung einschlieBlich Transpiration

_§ Evaporation

Transpiration

GW

- jtzenden
Rpupidung 465 M0 G Neubidung

Zeit { ———

www.ufz.de

o2 [K(a) (g—" " 1)}
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Quellterm Grundwasserneubildung : Bestimmung (Beispiele)

= Statische Karten nutzen

Grundwasserneubildung
Mittlere jdhrliche Grundwasserneubildung 1961 - 1990

[ o- 25 (menva)
[ 25-50(mma)
[ | s0-75(mma)
_ | 75100 (mmia)
- 100 - 150 {mm/a)
- 150 - 200 {mmva)
I 200 - 250 {mava)
[ 250 - 300 (mmia)
I 300 - 500 {mamva)
I - 500 (mmva)

—r—

https://tinyurl.com/ycm3yya8

= Hydrologische Modellierung

Rainfall
+ snowmelt

soil water
capacity

Maximum 'I" o )

Effective rainfall

Effective precipitation infiltration ratio

Potential Groundwater
Recharge at GWB scale

» Messung uber Lysimeter

Vegetation
Land Cover

Runoff

Caballero et al, 2021
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Raumliche Diskretisierung und Randbedingungen: Typische
Modellierungsfehler

Das Modellgitter ist an geografische Gegebenheiten oder politische Grenzen angepasst, anstatt an
das GW-Einzugsgebiet (Beispiel in China: Provinzgrenzen von Jiangxi vs. das Einzugsgebiet des
Poyang-Sees).

Anwendung eines strukturiertes Netz mit deformierten Schichten um einfallende Schichten
abzubilden, obwohl ein unstrukturiertes Gitter vorteilhafter wéare.

Der simulierte Grundwasserspiegel liegt Uber der Gelandeoberflache in einem Gebiet, das fur
Trockenheit bekannt ist.

Ein spezifischer Speicherkoeffizient wird eingegeben, obwohl die Modellsoftware den spezifischen
Speicherkoeffizient erwartet — oder umgekehrt.

Punktuelle Messwerte von Parametern werden ohne raumliche Skalierung direkt auf das Modellgitter
ubertragen.




Problemfall Peitzer Teiche

= Fdr ein grof3skaliges Grundwassermodell (~5000km?)
in der Lausitz wird Uber die Einbindung der
Standgewasser nachgedacht

= FUr grol3e Tagebaurestseen soll eine Einbindung im
Stil des Lake Package von MODFLOW erfolgen

= Fir die kleineren Teichlandschaften (z.B. Peitzer
Teiche) wird die Art der Einbindung diskutiert:

» a) Lake Package wie MODFLOW

= b) Ignorieren des Seekdrpers und Einbindung Uber
Anpassung der GW-Neubildung

» Schétzen sie bitte den Sachverhalt ein
(Datenbedarf, Rechenzeit, Einfluss auf die
Wasserbilanz)

nb,n

v, L
.

EXPLANATION
n GWFcell node L,,fm Distance between lakebed and GWF cell node
nb Lake connection Lhy,  Aquifer horizontal hydraulic conductivity
BLAK,;, Lakebed thickness v, Aquifer vertical hydraulic conductivity
KLAK,;, Hydraulic conductivity of lakebed material CLAK,; Lakebed conductance
A,y Area perpendicular to flow direction CAan Aquifer conductance

MODFLOW Lake Package

Peitzer Teichlandschaft

/ 44



Zeitdimensionalitat: Stationare Modelle

= Stationar : a—H=O
ot

= Ein stationares Modell hat keinen Speicherterm S
bzw. S,

= Alle Randbedingungen und Quellterme sind Uber das
gesamte Modellgebiet wirksam

h t=_)oloim h(t)
= Stationare Modelle missen mit stationaren
Felddaten kalibriert werden
= Zeitliche Mittelwerte
= Messperioden mit geringen Speicheranderungen

from sea level

TN
L AT

A
AN o
-l

4/ W\,

. b

Jan 1852 Jan 1957 Jan 1962 Jan 1967 Jan1872 Jen 1977 Jan1982 Jan 1087 Jan % jan a0 2002 Jan 2007

Auswabhl Messper?gde fur Mittelwertbildung

| R2=0.99 /
RMSE = 0.37 s
»°

6°

o

B e
o N B
T

Simulated head (m a.s.l.)

o N B O ®
T

0 2 4 6 8 10 12 14
Observed head (m a.s.l.)

Vergleich Messwerte Simulation

a

/ 45



Zeitdimensionalitat: Transiente Modelle

. d
= Transient: 6_1: =0

» |nitialbedingungen muissen reprasentativ sein

= Der Speicherterm muss fur jede Zelle
parametrisiert werden

= Transiente Anderungen des Stromungsfeldes
kénnen die Randbedingungen beeinflussen

» Transiente Modelle bendtigen langere Laufzeiten
und haben einen grofRere Dateiausgabe

= Die Simulationszeit muss angemessen
diskretisiert werden

=
B
w

Water level (m a.s.l.)

11.0

~——QObserved head
- = Simulated head

R2=0.96
RMSE = 0.10 %

22.2.2019

22.3.2019
22.4.2019
22.5.2019
22.6.2019
22.7.2019
22.8.2019
22.9.2019
22.10.2019
22.11.2019
22.12.2019
22.1.2020
22.2.2020

Time (date)

Vergleich Messwerte Simulation

22.3.2020

/ www.ufz.de

46



Transiente Modelle: Zeitdiskretisierung

@ (b) ]

B At=05 DAYS t

= Simulationszeit wird in Zeitschritte eingeteilt e e
TIME (DAYS) 1

—
-

= Die Zeitschrittweite At beeinflusst den N

% At=5.0 DAYS At=10.0 DAYS
. E 6 TIME STEPS 3 TIME STEPS
Wasserbilanzfehler ;
= Trade-off zwischen kleiner Zeitschrittweite fur z e
numerische Stabilitat und der Rechenzeit THE AT

- Adaptive Zeitschrittsteuerung

AW actual pumping rate
= Der initiale Zeitschritt ftr jede hydraulische /'

Stressperiode kann z.B. fiir 2D homogene isotrope

. pumping rate in medel

o

]

Pumpage Rate

Modelle, abgeschatzt (Masily, 1986, p. 399) werden :
A SAx?
‘T 4KM
LA ILllu-ll|lllllll.l_ll‘lllnl-lll —
B [——— -
. . . . time step pumping period
= Darauffolgende Zeitschritte kbnnen mit Faktor 1.1-1.5 Time |
. ' Fig. 9. Example of idealization of variable pumping rates,
kU mUIaUV Ve rg rOBe rt Wel‘den showing how time step is allowed to increase over each

pumping period (after Prickett and Lonnquist, 1971).

. 47



Zeitdimensionalitat: Anwendung

= Anwendungsbeispiele fir Transiente oder Stationédre Modelle

Stationare Modelle

Analyse von mittleren FlieRverhalten und
FlieRraten

Berechnung der langjahrigen mittleren
Wasserabgabe eines Flusses an den Aquifer

Simulation der FlieR3richtungsanderung durch
langfristiges Abpumpen von Grundwasser

Prognose des Einflusses von
langanhaltenden Durren auf die
Grundwasservorkommen

Transiente Modelle

Simulation von technischen Pumpversuchen

Evaluierung der Ausbreitung eines
Schadstoffes im Umfeld eines Wasserwerks

Berechnung der Wasserspeicherung im
Uferaquifer wahrend eines Hochwassers

Quantifizierung der saisonalen
Grundwasserentnahme durch Bewuchs

/ www.ufz.de 48




Zeitdimensionalitat: Anwendung

» Transiente Modelle sind komplexer als Stationdre Modelle

» Die Grundwassersystemzeitkonstante (,groundwater system time
constant®) schatzt die Notwendigkeit eines transientes Modell ab:
e 7 =E = i p = X
D KM S
= D ist die Aquiferdiffusivitat, je grof3er D desto schneller reagiert der
Aquifer auf Anderungen in den Randbedingungen/Quelltermen

= L ist die charakteristische Systemlange, z.B der Abstand zwischen zwei
grolRen Oberflachengewassern im Modell

= Transiente Effekte initiiert an t=0 sind nur relevant firt < T*
) _ L Einfluss des Speicherkoeffizienten auf
* Beit,,q >T* kann ein stationares Modell angewendet werden um den das Erreichen eines stationaren Zustands
Einfluss der sich verandernden Bedingungen auf das
Grundwasserfliel3verhalten zu untersuchen

/ www.ufz.de 49



Initialbedingungen

n+1 n
u, =y

Sij—d A id (8)
_Kx Uiy — 20+ Uy B Ky_“fjd*z“fj*ufj L Qs
i Ax2 i Ay? J
= Erinnern wir uns an die Vorlesung von Professor v =
KO|dItZ + %%“f’-nrz“ﬂj*”‘" 1j
K At

?erzu‘{l‘j“ —2uf; + ufj
= Es ist notwendig dem Modell Informationen tber den + 2 ©
Initialzustand zu Ubergeben : h(x,t = t,) = hy(x)

= Fir Stationare Probleme konvergiert die Losung

. : : . . . (a)
normalerweise nach einer Einschwingzeit unabhangig der .
gewahlten Initialbedingungen. A
. : : L 3y (b) T
» Fir Transiente Probleme kann u.U. die stationéare Losung wey P _L/"\_L
als Initialbedingung genutzt werden :
(c) e ]
.. . .. . Vool
= |nitialbedingungen kdnnen genutzt werden um ein o A AV v g
. L. . Asuati ol v e
Problem in zeitlich verschobene Teilprobleme zu zerlegen — _
(z.B. Tracer Injektions und Verteilungsphase, S g
Pumpregimeénderungen) Statische und dynamische Initialbedingungen
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Zeitdiskretisierung: Typische Fehler

» Ein aufwéndiges instationares Modell wird erstellt, obwohl weniger komplexe, stationare
Ldsungen das Modellziel zufriedenstellend erftllen wirden.

= Die Einschwingphase einer instationaren Simulation ist nicht lang genug, um fehlerhafte
Anfangsbedingungen auszugleichen.

= Simulationsergebnisse des ersten Zeitschritts nach Anderung einer Belastungsperiode (stress
period) werden zur Entscheidungsfindung herangezogen, obwohl das Ziel die Beriicksichtigung
des durchschnittlichen Effekts oder der Bedingungen am Ende der Belastungsperiode erfordert.

= |nstationare Effekte breiten sich bis zu einer Modellgrenze aus, die durch eine hydraulische
Randbedingung dargestellt wird, ohne dass eine Aktualisierung durch den Modellierer erfolgt.

= Weniger als sechs Zeitschritte sind fir die Simulation einer transienten Anderung in den
Randbedingungen/Quelltermen festgelegt.




“Regionale Grundwassersysteme*
Veranstaltung im Modul Hydrosystemanalyse

- Ubung: 2D Grundwassermodelle

Prof. Dr. Olaf Kolditz
Dr. Erik Nixdorf

04.07.2025
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Regionale Grundwassersysteme -Aufbau

IV. Ubung mit OpenGeoSys und ParaView

l. Analytische Losungen vs. OpenGeoSys

V. Klausurfragen...




Einleitung

= Die Ubung soll Ihnen einen Eindruck vermitteln, wie Simulationen mit OpenGeoSys mit
analytischen Ergebnissen Uberprft werden kdnnen und wie ein zunehmender Grad an
Komplexitat die Simulationsergebnisse eines regionalen Grundwasserstromungsmodells
beeinflusst

= 2 Ubungsteile: 1) 2D Flachenmodell: Vergleich analytische/numerische Lésung:
Grundwasserstromung mit Grundwasserneubildung
2) 2D Profilmodell: FlieRB3pfadanalyse

= Die Daten liegen auf dem USB Stick (Order ,U“) und auf der Cloud

= Diese Ubung setzt voraus, dass sie Grundlagen uber den Aufbaus der OpenGeoSys6
Eingangsdatei (*.prj Datei) sowie der Nutzung von ParaView besitzen

/ www.ufz.de




OpenGeoSys

« Simulationssoftware flr thermisch-hydraulisch-mechanisch-chemische (THMC) Prozesse in
porosen und geklufteten Medien

* Urspringlich als Fortran-Code Rockflow in den 1980er Jahren entwickelt, spater in C
implementiert und heute in verschiedenen Varianten der Programmiersprache C++ verfugbar

* +10 Jahre Entwicklung von OpenGeoSys 6 mit dem Ziel, eine numerische Losung fir vollstandig
gekoppelte THMC-Prozesse zu bieten

* Obijektorientiertes Design, das modularen und gut gekapselten Quellcode ermdglicht
Code-Review und kontinuierliche Integration (ClI)

* OGS wurde erfolgreich in den Bereichen der regionalen, kontaminationsbezogenen und
kustennahen Hydrologie, in der Grundlagen- und Geothermie, im geotechnischen
Ingenieurwesen, in Energiespeichersystemen, zur CO,-Speicherung und -Sequestrierung sowie in
der Endlagerung und Entsorgung radioaktiver Abfalle eingesetzt.

/ Page 4




OpenGeoSys: Dokumentation

« Software, Tutorials, Dokumentation @ https://www.opengeosys.ora/

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

e Nutzer forum @ https://discourse.opengeosys.org/

SPRINGER BRIEFS IN EARTH SYSTEM SCIENCES SPRINGER BRIEFS IN EARTH SYSTEM SCIENCES

‘ Terrestrial Environmental { Sciences

| Olaf Kolditz

| Thomas Nagel
Hua Shao
Wenging Wang
Sebastian Bauer Editors

EunseonJang

Agnes Sachse
- Johannes Boog

Karsten Rink
" WenkuiHe
Olaf Kolditz

© OpenGeoSys-

Thomas Kalbacher

" OpenGeoSys Tutorial

‘ Thermo-Hydro-

Modeling :

Q) Springer

: - 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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https://www.opengeosys.org/
https://gitlab.opengeosys.org/ogs/ogs
https://discourse.opengeosys.org/

OpenGeoSys Kontrollstruktur

OpenGeoSys 6.4.4

& Downloads

= Zentraler Teil vom (kompilierten OGS) ist das
Kommandozeilentool (0gs.exe) i

= Gegenwartig ist es in der Version 6.5.2 verfligbar ( wir nutzen Q :
jedoch Version 6.4.4, bitte von der Cloud /USB Stick oder :
https://www.opengeosys.org/releases/6.4.4/ runterladen)

[N £:\PhD_Model\RTH_Development\OGS#IPHQC\RTH Tutorial\wetiand\ogs.ex

= OGS muss grundsatzlich 3 Dinge wissen um eine Simulation
Zu starten: :

1. Eine Beschreibung des Problems

i ¥
HunENEY

File nan

2. Ein FEM Netz auf dem das Problem gel6st wird

3. Eine geometrische und mathematische Beschreibung
der Randbedingungen Kommandozeilen-Tool

/ www.ufz.de 6



https://www.opengeosys.org/releases/6.4.4/

OGS Kontrollstruktur
. Il paraview 0\

k?xml version="1.0"2>
1<VTKFile type="UnstructuredGrid"
1 <UnstructuredGrid>

E| <Piece NumberOfPoints="977 erOfCells='

<?xml version="1.0" encoding="IS0O-8859-1"2> Bl <PointData>
H<OpenGeoSysProject> - </PointData>
i imiZ};::ew | <CellData>

<§edia> El <DataBArray type=' Name="CellEntity

<time loop> [ </CellData>

<parameters> El <Points>

<process variables> E|

<nonlinear solvers>
<linear solvers>
</OpenGeoSysProject>

GML Datei zur
Geometriebescheibung
(outdated)

J

’ll ParaView

Projektdatei zur
Problembeschreibung

\

Kommandozeilentool

Unstrukturierte Gitter als VTU Dateien die

Simulationseraebnisse als Data-Arrayv enthalten



OGS: Conceptual Structure

= Seit OGS version 6 wird das gesamte Modell Set-up mit einer einzigen Projektdatei (*.prj) koordiniert (friher:
zahlreiche einzelne Dateien).

= Dies ist eine XML-Datei (Extensible Markup Language), die die jeweiligen Prozesse, Netze und Parameter
hierarchisch mittels sogenannter "Tags" strukturiert.

— Ein Start-Tag fur den Beginn eines Prozesses usw.: <property>.

— Ein End-Tag fur das Ende eines Prozesses usw.: </property>, d.h. mit "/".
— Diese konnen ahnlich wie HTML verschachtelt werden. Baumstruktur.

— Teile der XML-Datei kbnnen tber Verlinkungen eingebunden werden.

= Neben der *.prj-Datei kdnnen externe Dateien verlinkt werden, um Systemzustande zu beschreiben
(einschliel3lich Anfangsbedingungen usw.).

» Zusatzlich kbnnen externe Python-Skripte eingebunden werden, z.B. um eigene "dynamische"
Randbedingungen zu erstellen.

= Alle verfligbaren Tags sind in der Quellcode documentation beschrieben
https://doxygen.opengeosys.org/d3/d36/ogs_file _param__prj.html /S



https://doxygen.opengeosys.org/d3/d36/ogs_file_param__prj.html

OGS: Conceptual Structure

<!l-- (B4) Je nach Prozess-EKlasse gibt es z.T. verschiede Methoden, um diese an anders Prozesse zu koppeln (z.B. Feedback
zwischen Wasserstrémung und Stofftransport). Viele Prozessklassen benstigen diesen Tag nicht explizit, da jeweils
nur ein Modus verfiigbar ist. ansonsten sind m&glich: "use_monclithic scheme' (monolitsches Verfahren = alles in
sinem) oder 'staggered' (Opsrator-Splitting—Verfahren). Was jewsils esinzustellen ist, hangt man wisder von
der Situation ab (vergleiche Benchmarks) -—>

<coupling_scheme>staggered</coupling_scheme> <!-- das ist ein Beispiel -—>

<l-- (BS) Im Tag "process variables' werden die zu berschnenden primiren Variablen deklariert. Diese sogenannten primiren

Variablen werden im Rahmen der numerischen Berechnung durch OGS selbst benétigt. Es ist wichtig,

notwendigen Variablen zu nennen, welche in der Simulation aktiv bendtigt werden, aber auch nicht mehr. Fehlen

Variablen, so schligt die Simulation im besten Fall fshl.

Die Variablen hangen vom Prozesstyp ab. Fir cinige Prozessvariablen gibt es dabei vordefinierte

‘concentration' oder 'pressure’. Manchmal wird aber auch der generalisierts Tag 'process_variable' verwendet

(achtung, chne "s", also Einzahl)

- LIQUID FLOW -> Tag 'procsss_variabls'

— RichardsFlow -» Tag 'process_variable'

- ComponentTransport —> Tags 'concentration' und 'pressure’

— HT -> Tags 'temperaturs' und 'pressure’

- THERMO HYDRO_MECHANICS -> Tags 'displacement’, 'temperature' und 'pressure’
usw.

Die jeweiligen Variablen-Tag-Namen findet man unter https://doxygen.opengeosys.org/ nach Auswahl der entsprechenden Prozess—

Besonders bei dem Tag 'process_variable' muss man vorher wissen, was dahintsrsteckt. In den meisten Fillen bei den

Prozess-Klassen in der Hydro(geo)logie handelt es sich um eine Variable des Pressure-Typs, aber

Die zwischen den Tags gesstzten Variablennamen sind frei wahlbar, miissen absr zu den am Ende der Datei definierten Paramester:

cbenso zu den ggfs. in den Meshs definierten Namen.

Eine Ausnahme stellen Konzentrationen von chemischen Elementen bei verwendung von PhreegC. Dann miissen die Benennungen den Vi

von PhreeqC folgen. Eine weitere Besonderheit von PhreegC ist hier, dass nicht alle Elemente in
nur solchs, welchs abssits der Reaktion aktiv transportisrt werden sollsn. -—>

<process_variables>

<concentration>Cs</concentration> <!-- das ist sin Beispisl -->
<pressure>pressure</pressure> <!-- das ist ein Beispisl -->
<!=--... oder Letztere Pressurs-Variable alternativ in generalisierter Form.

hier alle

Tags wis z.5.

nicht immer. Also aufpassen!

0GS definiert werden mussen,

>
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OGS Conceptual Structure

= Die Projektdateien folgen normalerweise der folgenden Grundstruktur (mit bestimmten Modifikationen
je nach der simulierten Prozessklasse), die Reihenfolge ist dabei unwichtig, nur die Baumstruktur
muss eingehalten werden:

a)
b)
c)

d)
e)
f)
9)

h)

Verweis auf externe Dateien (Netz, Geometrien, Python-Skripte).
Beschreibung der zu simulierenden Prozesse

Beschreibung des Systems, in dem die Prozesse stattfinden (Feststoffeigenschaften,
Fluideigenschaften usw.).

Zeitdiskretisierung (einschliel3lich Definition des Ausgabeformats).
Definition von Systemparametern (z.B. hydraulische Leitfahigkeit, Porositat, ...).
Definition von Beziehungen zur Vorbereitung von z.B. zeitvariablen Randbedingungswerten.

Definition von Prozessvariablen (Variablenwerte wahrend der Simulation) und gleichzeitig
Definition von Randbedingungswerten und -typen usw.

Einstellungen fur den Gleichungsloser.

/ www.ufz.de 10




Verstandnisfragen

= Schauen sie sich die Projektdatei (neubildung_planar.prj) im Ordner planar_model/Projektdatei
an

= Einige Verstandnisfragen hierzu:

. Wie viele Mesh-Dateien werden geladen?

. Welche Prozess-Klasse wird betrachtet?

. Welche Randbedingungen werden angesetzt?

= An welcher Stelle wird die Grundwasserneubildung realisiert?

= Wie lange wird simuliert? Wie viele Zeitschritte werden ausgegeben?

= Wieviel Dimensionen hat das Modell (1D, 2D, 3D)?

/ www.ufz.de

11



Modellnutzung: Kurz

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

A

Simulation

y

Wir bilden den physikalischen Prozess mit
mathematischen Methoden nach

v

Postprozessierung
(Visualization)

Wir interpretieren und analysieren die Simulationsergebnisse

Page 12




Teil I: Analytische vs Numerische Losung

Neubildungsrate IV

H
ho o 0
Aquiclude Pme”tf'ometric . , :
(K=0) SUrface » Grundwasserstromungsgleichung gespannter Aquifer:
7077/, No flow boundary ////// //_y_ h,
Aquiter T = Ldsung 1D mit Neubildung:
(K

—» Q(xy Thickness b

— i N

7727777 No tlow boundary /7772

hi—h N
| A?:iféude ] " H=hy+ 1L 2 x -I-mx(l, —x) (1)
il ‘

X=L

» Gespannter Aquifer mit Neubildung
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Ubung OGS: Grundwasserneubildung

= Aufsetzen Grundwasserneubildung auf das Modell (10x1x1m)

Neubildung N: 100mm/a ~~3.18e-9 m3/(m?2*s)
= Homogener Untergrund: K = 9.81 * 10‘7%

£
@

]
i
8
g
g

Setzen als Neumannrandbedingung auf die Modelloberkante T
Links/Rechts Dirichlet Randbedingungen (1.1m links, 1m rechts){ = ©

3311 ¥
333293
g & & g 2

TTLLEBETIE

g 8B B8 g g ® 8B g
& L sk % 4o 3
42 3 3 3 2

Neubildung
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Numerische Berechnung der GW-Oberflache

Grundlegende Modellgeometrie und Mesh

Wir diskretisieren unser Problem in 2D mit einer Lange in x von 10m und y=1m.

Zellen: 0.1 m x 0.1 m, also 100 Zellen in x-Richtung und 10 Zellen in y-Richtung

Fur die Erzeugung einfacher(strukturierter) 2D FEM Netze
gibt es ein kleines Kommandozeilentool

@https://www.opengeosys.org/docs/tools/meshing/structured-mesh-generation/

Befehl zum Erzeugen dieses Meshes uber die OGS-Tools ware:
generateStructuredMesh -o domain.vtu -e quad --Ix 10 --ly 1 --nx 100 --ny 10




Ubung OGS: Grundwasserneubildung

= Wir simulieren ein OGS 2D Modell, welches die
Draufsicht auf den Aquifer darstellt ( Order:
planar_model) 2> quasi 1D Strémungsproblem

» Fullen sie die Lucken ,<!-- -->“in der Projektdatei
neubildung_planar.prj

» Da die Prozess Variable des LIQUID_FLOW der
Druck ist, wird das Pascal’'sches Gesetz angewandt

<media>
<medium id="0">
<phases>
<phase>
<type>AqueousLiquid</type>
<properties>
<property>
<name>viscosity</name>
<type>Constant</type>
<value> l.e-3 </value>
</property>
<property>
<name>density</name>
<type>Constant</type>
<value><!—-— ——></value>
</property>
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Planares Modell

= Erstellen Sie ein Verzeichnis namens run_planar_model

= Kopieren Sie ogs.exe und die ausgeflllte Projektdatei in
dieses Verzeichnis

= Kopieren Sie die Netze domain.vtu, pl_left.vtu und
pl_right.vtu in das Verzeichnis

= Offnen Sie ein Terminal (cmd.exe), ggf. im Administrator
Modus

= Gehen Sie mit dem Befehl cd in das Verzeichnis

» Geben Sie ein: ogs.exe neubildung_planar.prj -l debug

/ www.ufz.de 17




Postprozessierung: Anzeige des Hydraulischen Potentials

Time: 0 = |0 |T (maxis1)

» Laden sie die Datei domain.pvd in ParaView

= Unter Nutzung des Time Slider can das Ergebnis fir jeden Simulationszeitschritt visualisiert werden—->
Stationar im Beispiel = 1 Zeitschritt

= Der Druck wird in das hydraulische Potential (,head®) Gber einen Filter (Calculator) umgerechnet (h=p/(rho*qg)

Pipeline Browser ® n Layout #1 ) +

T
builtin: 1 el # . =
gwn BPRE »® =& ATOTELEWA AL =1
domain.pvd

L
# W calauator1

Properties Information

Properties
Apply @ Reset % Delete
Search ... (use Esc to dear text) e a2 04 1.08 1.1 1.1e+00
B - = R
Attribute Type © Point Data
Coordinate Results
Result Mormals

Result rds
Result Array Name | head
pressure/1000/9.81
T
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Pipeline Browser

Vergleich mit der analytischen L6sung

» Lade analytical solution.csv in ParaView

= Anwendung TableToPoints zur Visualisierung
der analytischen Ergebnisse im Render View

= Die analytischen und numerischen Ergebnisse
werden mit dem ResampleWithDataset Filter
zu einem Datensatz zusammengefasst

= Wahle das TableToPoints Objekt als
SourceDataArray und Calculatorl Objekt als
DestinationMesh

= Beachte, dass die Toleranz auf 0.05 gesetzt und
Snap to Cell with Closest Point ausgewahlt ist

= Anwendung von PlotOverLine um einen
vergleichenden Graphen im Wertebereich
0<x<10 und 0.5<y<0.5 zu erstellen

&

Properties Information

Properties

& Apply @ Reset

Search ...

5

== Properties (Tabl

B x

¥ Column | 5 y

¥ Calumn

Z Column | 5 head_analytisch
v 2D Points
v | Keep All Data Arrays

(use Esc to dear text)

(]
ﬁ builtin:
H—]—EI domain.pvd
@ Calculator1
é ResampleWithDatasetl
£+ analytical_solution. csv
@TableToPointsl
é ResampleWithDatasetl
=00 ResamplewithDataset1
'~I_-" PlotOverLinel

Properties Information

Properties

(5] " Apply @ Reset

% Delete Search ... (use Esc to dear text)

== Properties (ResampleW
- Cateqarical Data
Pass Cell Arrays
¥ | Pass Point Arrays
- Pass Field Arrays
¥ | Pass Partial Arrays
Compute Tolerance

Tolerance (.05

Mark Blank Points And Cells

v Snap To Cell With Closest Point

/ Cell Locator | Static Cell Locator

(=)

R Delete




Ubung OGS: Grundwasserneubildung

Vergleichen sie das Ergebnisse mit der analytischen Lsung

dH
Grundwasserscheide im Modellgebiet ist ein Extremwert ea
vo=t ((H7) k)

Einsetzen der Parameter ergibt fir die innere
Grundwasserscheide die Position x, = 1.92m

Hydraulic Potential [m]

1.1

1.09

1.08

1.07

1.06

1.05

0

—@—head_numeric

—8—head_analytisch

x Bn] 8 10

12
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Ubung OGS: Profilmodell

= Wir Uberfiihren das planare Modell in ein Profilmodell (Ordner
profil_model) und setzen die Neubildung auf das obere
Linienelement

= Im Profilmodell gibt es auch eine
Geschwindigkeitskomponente in Y-Richtung 2D
Stromungsproblem

time 8.64e+1@ with step size 8.¢

= Ersetze die Lucken (,<!-- --> %) in neubildung_profil.prj

= Externe Software (z.B. www.xmlvalidation.com) kann genutzt
werden um formelle Fehler in der prj Datei zu finden

= Kopiere alle vtu Netzdateien und die prj-Datei in den zu
erstellenden Ordner run_profil_model

= 0gs.exe in den Ordner kopieren und im Terminal ogs.exe
neubildung_profil.prj ausfiihren
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http://www.xmlvalidation.com/

Ubung: Berechnung der GW-Geschwindigkeit

Properties

Search ...

)

= Erstelle einen Parameter velocity vector mit einem
Calculator

» Lade domain.pvd in ParaView

= Wichtig!: Die Sekundarvariable velocity im
LIQUID_FLOW Prozess beschreibt nicht die
Fliegeschwindigkeit des Fluids im Porésen Medium

= Stattdessen reprasentiert der Wert das Produkt aus
hydraulischen Gradienten und Leitfahigkeit

q=-Ki= —K—gVH = ——Vp

= Daraus kann die GW-Geschwindigkeit tiber die
Porositat ¢ berechnet werden:

=

_q
Uf——

¢

= Nutze den Glyph and Countour filter zur

Attribute Type

Visualisierung der Geschwindigkeitsvektoren

Information

Properties

Apply @ Reset

{use Esc to dear text)

== Properties (Calculatorl)

® Paint Data

Coordinate Results
Result Normals
Result TCoords

Result Array Name: |fluid_velodity

(w_X*iHat+v_Y5Hat)/0.25

Properties Information

Properties
Apply @ Reset
Search ... (use Esc to dear text)
== Pproperties (Glyphl)

Glyph Source

¥ Delete

¥ Delete

Q

(]ES]

Glyph Type | Arrow
Tip Resolution

Tip Radius

Tip Length

Shaft Resolution
Shaft Radius

Invert

0.3

0.35

0.1

Orientation

Orientation Array = fluid_velocity

Scale

Scale Array
Scale Factor

Glyph Transform

0 Mo scale array

0.2

Qf «

(=]ES]
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Second Task: Profile model

« Das Profilmodell ermdglicht die Untersuchung des FlieRweges entlang der Wasserscheide sowie
den Einfluss der undurchlassigen unteren Randbedingung auf das Stromungsfeld.

« Letzterer Einfluss fuhrt dazu, dass der Fluss in der Querschnittsansicht zu einem echten 2D-
Stromungsfeld wird, das von der prasentierten analytischen Lésung nicht abgedeckt wird!

1.0e+00 1.02 1.04




Second Task: Profile model

Beim Betrachten des Stromungsfeldes des

Profilsmodells ist offensichtlich eine Stromung in x- und

z-Richtung vorhanden.

dx

Obwohl dh/dz = 0 gilt, kdbnnen wir die Strémung in z-
Richtung aus der lokalen Massenbilanz eines kleinen
Volumens ableiten, das nicht zur oberen Grenze gehort:

0q; |, 0qx _
dz dx =0

H  Hox H L +H

x__

H H 2

Zusammenfihren von (2) in (1):
aq, N

0z H

Angenommen das q,(z=zb)=0 erhalt man:

(1

(2)
qx(x, 2)

N
q; = _E(Z_Zb)

v Magnitude
1.6e-10 5e9 le-8 1.5e-8 2e-8 25e-8 3.0e-08

24



Ausblick: Automatisierung von Workflows mit OGS 6

Praprozessierung

Praprozessierung +———

</ A|QGIS
Wil omsh | Jlf ParaView

A

Simulation v

_ N ‘ Simulation

v

Postprozessierung +
(Visualisierung) Postprozessierung

I ParaView (Visualisierung)

Manuelles GW-Modellierungsschema Skriptbasiertes GW/—ModeIIierungsschema
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Manuelle vs skriptbasiertes GW-Modellierungsschema

Im Allgemeinen macht das Integrieren der Modellentwicklung in eine Programmiersprache mittels Skripten
die Modellierung leistungsfahiger, bringt jedoch auch Herausforderungen mit sich.

Vorteile Nachteile
Reproduzierbarkeit = Steilere Lernkurve
Geschwindigkeitssteigerung » Mehr anfanglicher Aufwand zum Modellaufbau
Bessere Kontrolle & Flexibilitat = Weniger visuell und interaktiv
Bessere Dokumentation & Nachverfolgbarkeit » Kompatibilitats- und Wartungsprobleme

Fehlervermeidung & Debugging
Erweiterbarkeit & Integration




Umbau des Modellierungs-Workflow: Kernpunkte

= Kernpunkte zum Umbau des GW-Modellierungsschemas sind:

1.

w

N o oA

Analysieren Sie lhren aktuellen Workflow und bestimmen Sie, welche Eingaben,
Parameter und Ausgaben programmgesteuert verarbeitet werden mussen..

Wahlen Sie eine Programmiersprache, die Ihre Modellierungsanforderungen
unterstitzt (z. B. Python, MATLAB, R oder eine andere relevante Sprache).

Implementieren Sie automatisierte Datenverarbeitung (Daten-Ein-/Ausgabe und
Transformationsfunktionen, eventuell auch FEM Netzerstellung).

Konvertieren Sie die Modellkonfiguration in Code (z. B. Konfigurationsdateien).
Ersetzen Sie die manuelle Ausfihrung durch Skriptbefehle oder Batch-Verarbeitung.
Automatisieren Sie die Ergebnisverarbeitung und -visualisierung.
Qualitatssicherung (Testkonzept), Debugging, Versionskontrolle.




Umbau des Modellierungs-Workflow : Python

= OpenGeoSys kann innerhalb einer Python-Umgebung laufen-> Wir
brauchen Python

= Python ist eine hochentwickelte, interpretierte Programmiersprache, die PYT H 0 N

fur ihre Lesbarkeit und Vielseitigkeit bekannt ist. Sie wird in vielen PRUGRAMM'NG
Bereichen eingesetzt, darunter Webentwicklung, Datenanalyse, FOR BEGINNERS
Kunstliche Intelligenz, wissenschaftliches Rechnen und vieles mehr.. T A
» Es gibt eine Vielzahl von Mdglichkeiten Python zu installieren: — @
& oo dls
= Offizieller Python-Installer &, Dl QUF v-;
= Windows Store (fur schnelle Installation unter Windows 10/11) “ ¥ codeprowess @B

Anaconda-Distribution

And many more (probably you have a couple of Python Versions
already installed on your computer (e.g. QGIS comes with Python)
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Umbau des Modellierungs-Workflow : OGS Python Packages

= Die einfachste Installation des OGS-Python-Pakets
erfolgt Giber das bevorzugte Installationsprogramm
pip (pip.exe install ogs)

. OGSTOOIS User Guide Examples APIreference Development Release notes More ¥ Q s
* Download ogstools, ein top-level Paket R
bereitgestellt von den OGS Entwicklern zur Section Navigstion
.. . . . Quick start v
Automatisierung des Pré&- und Postprozessings mit . Examples

On this page you will find practical examples of using various features of how ogstools can bz

Python

used. Different stages of the simulation workflow are covered.

ing and v

= 0gs-tools vereinfacht die Datenverarbeitung im _ Quick start
OpenGeoSys-Workflow, befindet sich jedoch noch | oo o T it DR 1 e o ot s T
in der Entwicklung..

= Wahrend der Installation werden zusatzliche ~ nl
Abhangigkeiten automatisch mitinstalliert peoaity ) e

into pyvista mesh

= FUr detaillierte Anleitungen siehe bitte die
Beispiele und die API-Dokumentation.
(https://ogstools.opengeosys.org/stable/)




Skriptbasierter Workflow: IDE

Es wird empfohlen, Python-Code in einer
integrierten Entwicklungsumgebung (IDE) ZU cummummm
schreiben. :

Eine IDE (Integrated Development
Environment) ist eine Software, die haufig
genutzte Entwicklerwerkzeuge in einer
kompakten grafischen Benutzeroberflache (GUI)
vereint

Sie kombiniert Tools wie einen Code-Editor,
Compiler (fur kompilierte Sprachen), Debugger
sowie ein integriertes Terminal und verbessert
dadurch die Codequalitat.

Eine beliebte IDE ist Spyder,die tber pip
installiert warden kann pip install spyder






