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Motivation und Lésungsidee

Zur Ermittlung des chemischen Zustandes der Grundwasserkorper wird in der EU-WRRL sowie in der
Grundwasserverordnung  (GrwV2010) die Auswertung der Beschaffenheitsdaten von

Grundwassermessstellen verlangt.

In  Mecklenburg-Vorpommern weisen einige hauptsachlich im obersten Grundwasserleiter
ausgebauter Grundwassermessstellen sehr hohe Konzentrationen an Stickstoffverbindungen auf.
Aufgrund der Nitrat- und Ammoniumbelastungen musste das Land Mecklenburg-Vorpommern im Jahr

2009 18 von 49 Grundwasserkorpern in den schlechten Zustand einstufen und der EU melden?.

Alle EU-Mitgliedstaaten sind gefordert, eine weitere Verschlechterung des Zustandes zu verhindern.
Ob bzw. wann die betroffenen Grundwasserkdrper den guten Zustand erreichen, ist in einer
Risikoabschatzung zu prognostizieren (LAWA 2013). Ebenso sind zur Erreichung der Umweltziele

gemalR Artikel 4 der EU-WRRL fiir die Grundwasserkorper geeignete Mallnahmen vorzusehen.

Neben der Verweilzeit in der ungesattigten Zone und Auspragung dieser sind zur Planung effektiver

Malnahmen u.a. folgende Fragen zu beantworten:

e Woher kommt das Grundwasser in der Grundwassermessstelle?

e Wo liegt die potentielle Eintragsflache? Mit welcher Sicherheit kann die Aussage getroffen
werden?

e Wie lange flieBt das Grundwasser von der Eintragsfliche bis zum Filter der
Grundwassermessstelle?

e Falls die Grundwasserdynamik im Umfeld der Grundwassermessstelle unsicher ist, kdnnen
lokale Untersuchungen (PHREALOG-Messungen, Hydrogeologisches Dreieck, etc.) einbezogen

werden?

Ziel dieser Arbeit ist es, ein entsprechendes Verfahren zu entwickeln, das im Ergebnis vor allem die
Beantwortung der Frage zuldsst, ob eine mogliche Quelle des Eintrages von Stickstoffverbindungen
landwirtschaftliche Flachen sind und damit ein entsprechender Zusammenhang zwischen Emission

und Immission hergestellt werden kann.

Als Losung fiir dieses Problem bietet sich die Fundstellenklarung mit Hilfe eines inversen Random-

Walk-Particle-Tracking-Verfahrens (iRWPT) nach [UFFINK & ROMKENS 2001] an.

1 18. Gewéssersymposium ,Landwirtschaft und Gewésserschutz“ des LUNG M-V, 20.11.2013 in Giistrow
Kurzfassung des Vortrages: Methoden zur Fundstellenaufklarung von Schad- und Nahrstoffen im Grundwasser
— Mdglichkeiten und Grenzen, Dr. Stephan Hannappel, HYDOR Consult GmbH, Berlin




Folgende Punkte sollen im dem hier vorgestellten Verfahren berticksichtigt werden:

o Inverse 3D-Grundwasserstromung ausgehend vom Filter der Grundwassermessstelle unter
Beachtung relevanter Stofftransportparameter: Dispersion, Porositat, Retardation

e Die Wirkung einer Diffusion soll vernachlassigt werden.

e Einbeziehung der Grundwasserneubildung fir die vertikale Komponente der
Grundwasserstromung

e In Nadhe der Grundwassermessstelle erfolgt die Berlicksichtigung des lokalen
GrundwasserflieBgeschehens durch Vorgabe der Richtung des Anstromes und der
Geschwindigkeit, verbunden mit einer geeigneten Gewichtung. Im weiteren Umfeld soll die

regionale Grundwasserdynamik maRgebend sein.

Eintragsschwerpunkt (Median)

otenzielle ¢ Eintragsflache

Abbildung 1: Verfahrensschema mit Variablen

In Abbildung 1 ist das Verfahrensschema inklusive der verwendeten Variablen skizziert. Durch eine
Simulation des rlickwarts gerichteten (inversen) Stofftransportes von mehreren Partikeln, welcher an
der Grundwasseroberflaiche stoppt, ist es moglich, potentielle Schadstoffquellen inklusive der
Eintragswahrscheinlichkeit zu identifizieren sowie deren FlieRzeit anzugeben. Das Random-Walk-
Particle-Tracking-Verfahren bietet dariber hinaus die Moglichkeit eine Monte-Carlo-Simulation
durchzufiihren, wodurch relativ einfach die Unsicherheiten bei der Festlegung der geohydraulischen

Parameter beriicksichtigt werden kdénnen.




Mathematische und physikalische Grundlagen

Die Fluiddynamik und somit auch der Stofftransport im Grundwasser kénnen in der Lagrange’schen
Sichtweise betrachtet werden. Hier ist die im Wasser geloste Masse mit einem Partikel verbunden,
welcher sich mit dem Stromungsfeld bewegt. Ein Verfahren zur Modellierung des Stofftransportes im
Grundwasser das nach diesem Prinzip funktioniert ist das Random-Walk-Particle-Tracking

[KINZELBACH 1992]. Es kann mit folgender Gleichung beschreiben werden:

X,(t+4t) = X,(t) + (u(Xp, t) + VD(X,, t)) At + B(X,, t)Z(t)V2At

X, () Partikelposition zum Zeitpunkt t

u Geschwindigkeitsvektor

D Dispersionstensor

B : Versetzungsmatrix zur Bericksichtigung der Dispersion

Z Vektor mit normalverteilten Zufallszahlen (Mittelwert=0, Standardabw.=1)

2

/aLuxz + aru,? +ayu, U, (- ap) u,u, (@ — ) \
L—ar L~y
| |ul lul |ul |
2 2 2
u,u aru,” +a;u,” +ayu u,u
— yTx T%x L%y V %z yYz
D = | |u| (aL_aT) |u| |u| (“L_aV) |
\ u,u, ( ) uu, ( ; ay(u? +u,?) + aLuZZ/
- a,—ay a,—ay
|ul |ul |ul
ay : longitudinale Dispersivitat [m]
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Nach [BURNETT & FRIND 1987] hat zur Beriicksichtigung der Dispersion notwendige

Versetzungsmatrix B im 3D-Fall vereinfacht folgende Komponenten?:
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Die normalverteilten Zufallszahlen Z lassen sich mit Hilfe der Polar-Methode nach MARSAGLIA3

simulieren. Dieser Algorithmus wurde in dieser Arbeit angewandt.

Fiir raumlich geringe Gradienten der Dispersion konnen die sich aus der FOKKER-PLANCK-Gleichung

gegebenen Gegenterme [VD(X,, t)] in erster Naherung vernachlassigt werden [KINZELBACH 1992].

Wie bei [UFFINK & ROMKENS 2001] werden zur Ermittlung der Eintragsflichen die Gegenterme nicht

weiter beachtet. Die Komponenten der Grundwassergeschwindigkeit lassen sich dann wie folgt

ermitteln:
dh(x,y) 1

ux:(F-vcosy+(1—F)-kf- ox >.ne-R

. Oh(x,y)y 1
‘uy:(F"USlny-l-(l—F)'kf' 3y )'ne-R
v : lokale FlieRgeschwindigkeit (Darcy) in der Nahe der GWM
y : Grundwasserherkunftsrichtung in der Ndhe der GWM
ks : Durchlassigkeitsbeiwert des Grundwasserleiters [m/s]
ne : durchstrémte Porositat
R : Retardationsfaktor
h(x,y) : regionale Grundwasserspiegelhdhe (z.B. aus einem SURFER-Grid)
F : Wichtungsfaktor fiir Beriicksichtigung der lokalen Grundwasserdynamik

2 hier unter Vernachlassigung der Diffusion geschrieben

3 http://de.wikipedia.org/wiki/Polar-Methode
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Die zur Ermittlung der Grundwassergeschwindigkeit notwendigen Richtungsableitungen werden wie

folgt numerisch bestimmt:

oh(xy) h<x + wx(;,y),y> _ h<x _ wx(;.y),y)

dax w,(x,y)
h( N wy(x,y)> 3 h< - wy(x,y))
dh(x,y) _ LY+t ——7p LYy=——77>3
dy wy(x,y)

Wy, y(x,¥):  Zellweite des SURFER-Grids am Punkt (x,y)

Die Berechnung der Grundwasserspiegelhdohen erfolgt durch ein bilineares Interpolationsschema aus

einem diskret vorgegebenen SURFER-Grid.

Fir einzelne Grundwassermessstellen existieren aus unterschiedlichen Quellen (hydrogeologisches
Dreieck, PHREALOG-Messungen) lokale Angaben zur GrundwasserflieRrichtung. Um diese Angaben mit
zu bericksichtigen wird in Abhdngigkeit der Entfernung zur Grundwassermessstelle der Einfluss der
lokalen Grundwasserdynamik mit Hilfe eines Wichtungsfaktors gewirdigt. Aus einem subjektiv

vorzugebenden Halbwertswirkradius* wird dann der Wichtungsfaktor F wie folgt berechnet:

~In@2) 02+ (o2

F=e ™
X0, Vo Koordinaten der Grundwassermessstelle
Tw : Halbwertswirkradius [m]

Die fiir die weiteren Berechnungen notwendige  vertikale  Komponente  der
Grundwassergeschwindigkeit ldsst sich nach [STRACK 1984], zitiert in [KINZELBACH 1992],

ndaherungsweise aus der Grundwasserneubildung ableiten:

GWN M-z
u, = .
n,-R M
GWN : Grundwasserneubildung aus dem Niederschlag [m3/m?/s]
M : Machtigkeit des Grundwasserleiters [m]
z : die von der Grundwasseroberflache nach unten gemessene vertikale Koordinate [m]

4 An dieser Stelle kann die Zuverlassigkeit der Angaben der lokalen Grundwasserdynamik beriicksichtigt werden.




Durch Integration kann daraus folgende Beziehung zur ersten Abschatzung der FlieRzeit eines Partikels

bis zur Grundwasseroberflache angegeben werden:

n.-R-M M
t= -In
GWN M-—s
t : FlieRzeit bis zur Grundwasseroberflache [Jahre]
s : Filteroberkante bzw. —unterkante von der Grundwasseroberfladche nach unten gemessen [m]

Am horizontalen Eintrittspunkt des Grundwassers in die Grundwassermessstelle werden Uber die
gesamte Filterldange gleichverteilt die Startpunkte der Partikel gesetzt und invers deren Herkunft (d.h.

die potentielle Eintragsflache) sowie deren FlieRzeit berechnet.

berechnet.




Umsetzung

Das beschriebene Verfahren wurde in VBA auf Grundlage von Excel 2016 programmiert. Nachfolgend
ist das druckbare Berechnungsprotokoll fiir die Eingangsdaten der Monte-Carlo-Simulation des

inversen RWPT sowie fiir die Berechnungsergebnisse dargestellt.

[1] KINZELBACH INumerische Methoden zur Modellierung des Transports von Schadstoffen im Grundwasser
[2. Auflage. R. Oldenbourg Verlag Manchen Wien 1992
[2] UFFINK & ROMKENS INitrate Transport Modeling in Deep Aquifers. Comparison between Mode| Results and Data from the Groundwater Monitoring Network RIJKSINSTTUUT VOOR H G 0 rd
VOLKSGEZONDHEID EN MILIEU NATIONAL INSTITUTE OF PUBLIC HEALTH AND THE ENVIRONMENT
RIVM report 711401010 February 2001
Name/Baujahr Hy WeeLl 1/2008 GWMS Werle . pot. Eintragspunkt zentrale Strombahn o Medan .
= | 2
Rechtswert Y 33278652 |m] |
Hochwert Yo 5906530 [m] "
Filteroberkante FOK 255 [MNHN]
Filterlange FL 2 [m] - o
Filterdurchmesser DN 100 [mm s % s
Grundwasserherkunftsrichtung (in der Nahe der GWM) %7 135 ] i
FlieRgeschwindigkeit (Darcy) v 1.0E-06 [mis]
Halbwertswirkradius fiir v (Zuverlassigkeit) ™ 1 [m] :
regional |M:\Fundstellen\Werle\GRDIGWD_MV_50.grd E) ]
Oberkante OK 32 [mNHN]
Unterkante UK 23 [mNHN]
Durchléssigkeitsbeiwert ke | 5.0E-05 | 5.0E-04 |m/s] 3 2
Grundwasserneubildung GWN 100 200 |Imm/a] = =
durchstrémte Porositét n. 0.15 03 |H
Retardationsfaktor R 1 1 H
longitudinale Dispersivitat o 1 25  |m]
horizontale transversale Dispersivitat o 0.1 25 |m] 2 2
vertikale transversale Dispersivitat Oy 0.01 0.25 |[m] E‘ E‘
Stopzeit sT 50 [Jahre] 15 20
Zeitschritt At 5 [Tage] ‘ ‘ ‘ ‘ ‘ | ‘ | ‘ ‘
Anzahl der Partikel nP 15000 8]
Zellweite der Ergebnisgrids [~4 25 [m]
Eintragswahrseinlichkeit |M:\Fundstellen\Werle\GRDWERLE_EINTR.grd ‘ ‘ ‘ ‘ ‘ | ‘ | ‘ ‘
... deren Summe M:\Fundstellen\Werle\ GRDWERLE_SUMEW grd
FlieRzeit M-\Fundstellen\Werle\GRDWERLE_FZEIT grd 15 20
zentrale Bahnlinie M:\Fundstellen\Werle\GRDWERLE_ZBL bin

Abbildung 2: Berechnungsprotokoll Ermittlung der Eintragsflichen mit iRWPT

Fir die zu beurteilende Grundwassermessstelle mussen zur Berechnung folgende Stammdaten

angegeben werden:

e Lagekoordinaten (Rechtwert, Hochwert) sowie

o Filteroberkante [MNHN], Filterlange [m] und Filterdurchmesser [mm]

Falls im nédheren Umfeld oder an der Grundwassermessstelle selbst weitergehende Untersuchungen

bezlglich der

Hydrogeologisches Dreieck, etc.), kann die

e  GW-Herkunftsrichtung (aus: E —0°, N — 90°, W — 180°, S — 270°) und die

e GWM-nahe Filtergeschwindigkeit (Darcy) [m/s]

vorgegeben werden.

lokalen Grundwasserdynamik gemacht wurden (z.B. PHREALOG-Messungen,



Zur Wertung der Zuverlassigkeit der messstellennahen Angaben erfolgt eine Gewichtung in
Abhangigkeit von der Entfernung zur Grundwassermessstelle. Die Angabe des Halbwertwirkradius von
z.B. 10 m bewirkt dabei, dass nach 10 m die messstellennahe Geschwindigkeit nur noch zur Halfte in
die Berechnung eingeht. Fir die vorliegende Bearbeitung wurde der Halbwertwirkradius bei Phrealog-
Messungen in Abhangigkeit der Richtungsdifferenz zwischen Messergebnis und Landesdynamik
zwischen 5 m und 20 m und bei Hydrologischem Dreieck mit lGberwiegend 10 m angesetzt. Mit
zunehmender  Entfernung zur  Grundwassermessstelle gewinnt somit die regionale
Grundwasserdynamik an Bedeutung. Diese wird Uber die regionale Verteilung der
Grundwasserspiegelhéhen beschrieben und muss fiir den voraussichtlichen Untersuchungsraum als
SURFER-Grid im ,,Surfer 7 binary grid format” vorgegeben werden. Das Untersuchungsgebiet sollte so
grolR gewahlt werden, dass Partikel moglichst nicht im vorgesehenen Simulationszeitraum den Rand

erreichen.
Zusammen mit den Parametern zur Beschreibung des Grundwasserleiters:

e Ober- und Unterkante [m],

o kf-Wert [m/s],

e Grundwasserneubildung [mm/a],
e durchstromte Porositat [-],

e Retardationsfaktor [-],

e |ongitudinale, horizontale transversale, horizontale vertikale Dispersivitat [m],

wird die inverse Simulation des Stofftransportes einer vorzugebenen Anzahl von Partikeln

durchgefihrt.

Fir die praktische Handhabung wurde das inverse RWPT als Monte-Carlo-Simulation umgesetzt. So ist

es moglich den gesamten plausiblen Parameterraum der bestimmenden ProzessgroRen

king R ap,ar, ay

innerhalb zu definierender Unter- und Obergrenzen wahrend der Simulation zu beriicksichtigen. Dazu
wird jedem einzelnen Partikel zufdllig ein individueller Parametersatz der geohydraulischen

ProzessgrofRen zugewiesen.

Die Startpunkte der Partikel werden Uber die gesamte Filterlinge der betrachteten
Grundwassermessstelle gleich verteilt. Dabei erfolgt die Simulation unter Beachtung einer wahlbaren
Zeitschrittweite [Tage]. Die Berechnung fiir jedes Partikel endet entweder bei Erreichen der

Grundwasseroberflache oder spatestens nach der angegebenen Stoppzeit [Jahre].




Fiir eine sinnvolle Wahl der Zeitschrittlange sowie der Zellweite fiir die Ergebnis-Grid-Dateien muss auf

das von PRICKETT verscharfte COURANT-Kriterium geachtet werden [KINZELBACH 1992].

cz

Cr =vmax-At_ 5

Vmax - maximale Abstandsgeschwindigkeit [m/s]
At : Zeitschritt [s]

cz : Zellweite der Ergebnis-Grids [m]

Das Kriterium bewirkt, dass flr die Durchquerung einer Zelle mindestens funf Zeitschritte notwendig

werden und soll eine moglichst glatte Partikelverteilung sicherstellen.

Als Ergebnis der Simulation werden in dem Diagramm des Berechnungsprotokolls die Endpunkte des
inversen Random-Walk-Particle-Tracking bezogen auf die Grundwassermessstelle dargestellt. Dieses
sind die potentiellen Eintragspunkte. Der Medianwert stellt dabei den Schwerpunkt des Eintrages dar.
Ebenso wird die zentrale Strombahn eines ohne Dispersion sich bewegenden Partikels abgebildet. In
dem unter dem Diagramm dargestellten Boxplot wird die Verteilung der FlieRzeiten zur
Grundwassermessstelle von allen Eintragspunkten dokumentiert. Fiir eine kartenmaRige Darstellung
der Simulationsergebnisse wird (iber die Endpunkte ein regelmaRiges Raster gelegt und die
prozentuale Anzahl der darin enthaltenden Partikel bestimmt sowie deren mittlere FlieRzeit zur
betrachteten Grundwassermessstelle berechnet. Beide Rasterinformationen werden als SURFER-Grid
in das vorgegebene Verzeichnis geschrieben, ebenso die zentrale Strombahn, diese jedoch im SURFER-

BLN-Format.

Hauptergebnis der Berechnung ist eine Einhillende innerhalb derer sich z. B. 75% aller potentiellen

Eintragspunkte befinden (s. Abbildung 3).
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Abbildung 3: Ergebnisdarstellung der Beispielrechnung
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