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FORORD

Denne rapport sammenfatter resultaterne og erfaringerne fra
Lossepladsprojektets aktiviteter indenfor omrddet matematisk

modellering.

Rapporten giver et resume af de udferte modelundersegelser o©og
indeholder endvidere en summarisk oversigt over de tilgrund-
liggende principper herunder hvilke ligninger og lesningsmetoder,

der ligger til grund for modellerne.

Endelig indeholder rapporten en diskussion af forskellige forhold
og processer af betydning for modellering af stremnings- cog
transportprocesser i grundvandszonen. Formdlet hermed er at give
vejledning med hensyn til hvilke modelbeskrivelser og metodikker,

som skal anvendes i en bestemt forureningssituation, dvs.
* To- eller tre-dimensional beskrivelse.

* Fysisk beskrivelse (stationzr/ikke-stationar, dis-

persivitet, sprzkker, densitet, data for indgdende

parametre).
* Kemisk beskrivelse,
* Kalibrering af komplekse, numeriske modeller.
* Input/éutput hdndtering af store datamzngder.
* Krav til modeller og model-brugere i forbindelse med

anvendelse af komplekse numeriske modeller til

lesning af praktiske opgaver.

Grundlaget for disse diskussioner/vejledninger er dels erfaringer
opndet i forbindelse med Lossepladsprojektet og dels resultater
fra udenlandske undersegelser samt erfaringer fra andre sidelo-

bende ISVA og DHI forskningsundersegelser og rddgivningsopgaver.
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SAMMENFATNING

Lossepladsprojekterne M, R og P har indeholdt videreudvikling,
testning og anvendelser af matematiske modeller til beskrivelse
af stremningsforhold, stoftransport og geokemiske processer under

forskellige forhold.

Videreudviklingen af DHI’s hydrologiske modelsystem SHE har bl.a.
omfattet udviklingen af omfattende pre- og postprocesserings-
verktgjer, stoftransportprogrammel til samtidig beregning af
transporten af flere stoffer samt kobling med et geokemisk modul
og programmel til beregning af stoftransport 1 dobbeltporese

medier.

Under modelleringen af Vejen Losseplads blev der sdledes bl.a.
opstillet en 3-dimensional model med ca. 60.000 beregnings-
elementer, og kalibreringen af stremningsdelen gav gode erfarin-
ger med direkte brug af geologisk viden i en modelopstilling.
Modelberegningerne gav tilfredsstillende resultater, selvom
sammenligningen med den observerede forureningsfane var usikker,

bl.a. p& grund af ufuldstezndig viden om kilden.

Under modelleringen af tracerudbredelserne i Vejen Injektionsfelt
var der selvsagt mere styr pd kildeplaceringen og -styrken og
nmodelleringen af transporten af et konservativt stof viste, at

modellen kunne beskrive de observerede koncentrationer meget
precist, selv under anvendelse af dispersionsparametre bestemt

ved geostatistiske metoder.

Ved anvendelse af geokemiske parameterverdier bestemt ved
laboratorieanalyser viste det sig, at transporten af geokemisk
reaktive stoffer injiceret i samme omré&de ligeledes kunne
beskrives meget przcist ved kobling af den geokemiske model og
stoftransportmodellen, idet der uden egentlig Kkalibrering
opndedes god overensstemmelse mellem observerede og beregnede

koncentrationer af flere reaktive stoffer.



iv

I et kalkmagasin ved Karlstrup blev der ligeledes modelleret p&
transporten af injiceret stof. Stoftransporten var her domineret
af den dobbeltporese struktur, som findes i kalken. Modelleringen
gav god overensstemmelse mellem observerede og simulerede kon-
centrationer og viste klart forskellen mellem enkeltporesitets-

0g dobbeltporesitetsantagelserne.

Under modelleringen af afvergeforanstaltninger blev fem alterna-
tiver undersegt ud fra et effektivitetsindeks. Det viste sig, at
den traditionelle lesning med oppumpning langt fra lossepladsen
er mindst effektiv (men sandsynligvis mest sikker), mens andre
afvergeforanstaltninger sisom oppumpning tat ved en losseplads,
hydraulisk fiksering af forureningskilden, fysisk afskarmning af
lossepladsen og separationspumpning giver vesentlig mere effektiv

udnyttelse af ressourcerne.

Projekternes resultater har, sammenholdt med relevante erfaringer
fra andre sidelgbende danske undersegelser samt publicerede
udenlandske resultater, givet anledning til yderligere dis-
kKussioner bl.a. omkring dispersivitetsvardier anvendt i stof-
transportmodeller under danske forhold. Det har vist sig, at
dispersionen i alluviale sandmagasiner er vesentligt mindre end
hidtil antaget. Den langsgdende horisontale dispersivitet er
sadledes bestemt til kun 0.5 m over en transportafstand pad 200 m.
Samtidig er det blevet understreget, at dispersionen i op-
sprzkkede kalkmagasiner er vesentlig sterre end i alluviale
sandmagasiner. Den langsgdende horisontale dispersivitet blev
sdledes i kalkmagasinet ved Karlstrup betemt til 8 m over en

transportafstand pad 25 m.

I Lossepladsprojektet er der udelukkende anvendt 3-dimensionale
modelopstillinger, og disse har vist, at dispersiviteter er en
funktion af sdvel de fysiske forhold som af detaljeringsgraden af
den benyttede modellering. Under anvendelse af en 3-dimensional
modelopstilling foretaget pad baggrund af en detaljeret geologisk
og hydrogeologisk model skal der anvendes dispersiviteter, som er



sterrelsesordener mindre end dispersiviteterne i en traditionel

2-dimensional modelopstilling for det samme omrade.

Selvom der er anvendt en relativt fintmasket 3-dimensional model
ved modelleringen af forureningsfanen fra Vejen Losseplads med
netdimensioner pd 25 x 25 x 2 m, er dette i overkanten af det
optimale. For fremtidige undersegelser m& det slledes forventes,
at der skal anvendes finere diskretisering i takt med muligheden
for foregede computerressourcer. Lossepladsmodeller med op imod
1 mill. beregningspunkter m& fx. ikke anses for urealistisk om fd

ar.

Under danske forhold forekommer beskedne geologiske variationer
i form af fx. en lagdeling af magasinet hyppigt, hvilket vil
bevirke, at en perkolatfane ikke spredes vasentligt over dybden.
Til beskrivelse af en s&dan forureningsspredning vil en 2-
dimensional modellering give alt for optimistiske resultater, og
der kraves som regel en 3-dimensional modellering, som klart ber

baseres pd en 3-dimensional geologisk model.

Med de rigtige hjzlperedskaber i form af pre- og postproces-
seringsprogrammel har det vist sig, at opstilling af en 3-
dimensional model ikke er vasentligt mere ressourcekravende end
opstillingen af en tilsvarende 2-dimensional model. Kompleksi-
teten i resultaterne giver derimod mulighed for en langt mere
detaljeret kalibrering, og afhangig af antallet af malte
parametre vil kalibreringen af den 3-dimensionale model vare mere
tidskrezvende, ligesom det i mange tilfzlde stiller sterre Kkrav

til brugererfaring for at kunne opnd trovardige resultater.

For at kunne arbejde med komplekse modelsystemer i praksis ber de
"rigtige" hjzlperedskaber omfatte en razkke faciliteter i en
brugervenlig form. Fx. er redskaber til digitalisering, grafisk
editering, kobling til standard GIS’ere, kobling til geologiske
databaser (bl.a. DGU’s), procedurer til automatisk modelopstil-
ling ud fra radata, grafisk przsentation af inputdata og

beregningsresultater samt moduler til beregning af vand- og
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stofbalancer uundvarlige, hvis modelsystemerne skal kunne
udnyttes effektivt. Samtidig kraever Kkalibreringen af en 3-
dimensional model med 10.000-vis af beregningspunkter ikke blot
hjelperedskaber og brugererfaring, men ogsd en systematisk og
stringent metodik. I Lossepladsprojektet er en metodik, som
baseres direkte pd anvendelse af geologiske informationer i form
af en geologisk model, blevet anvendt, og erfaringerne herfra
synes at vare opmuntrende for det fremtidige samarbejde mellem
traditionelle geologer og ingenierer, som anvender numeriske

modeller i opgavelgsningerne.

Inddragelsen af geokemiske processer 1 beskrivelsen af foru-
reningsspredning er i mange situationer nedvendigt, og geokemisk
modellering er i dag praktisk muligt omend under forskellige
simplificerende antagelser. Usikkerheden og erfaringerne omkring
indsamling og estimering af geokemiske parametervardier er dog
stadig stor, og rutinemessig anvendelse af geokemiske modeller
til praktisk ingenierma®ssig brug ligger sdledes et par &r ud i

fremtiden.

Densitetsforskelle mellem perkolat og grundvand er i mange
situationer (udokumenteret) blevet angivet som forklaring pé&
usadvanlige forureningsspredninger. En razkke modelsimuleringer
har vist, at effekten af densitetsforskelle i de fleste situatio-
ner er negligibel, hvis der sker en opblanding mellem perkolat og

grundvand.
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ENGLISH SUMMARY

Jensen, K. H., Refsgaard, A., Refsgaard, J. C. (1992): Mathemati-
cal modelling, integration of results. Lossepladsprojektet.

Report M0, 105 pages, December 1992.

Mathematical models for groundwater flow, transport and geochemi~
cal processes under different conditions have been developed,
tested and applied under tha2 M, R and P projects of the "Los-
sepladsprojekt".

Both public domain software models (MOC and HST3D) and Danish
developed models (UZ and SHE) were applied during the projects.
In particular, the SHE has been further developed during the
project, mainly by the Danish Hydraulic Institute. The develop-
ment included pre- and postprocessing tools, a solute transport
module for three-dimensional, multi-species transport calcula-
tions in both porous and fractured media and a geo-chemical add-

on module.

Groundwater flow and solute transport processes at the Vejen
Landfill were described by a very detailed three-dimensional
model which used the geological interpretation directly in the
establishment of the model. The simulations of the pollution
plume gave satisfactory results although compariscns with the
observed concentrations were disturbed amongst others by an
uncertain source description. Application of the model for
simulation of five alternative remedial actions for the ground
water showed that an optimal location of remediation wells and an
optimal pumping strategy on these wells will increase the

efficiency of a remedial action several times.

At the nearby Field Injection Site where both conservative and
reactive species were injected under controlled conditions a much
better agreement between model simulations and measured con-
centrations were obtained. Especially the modelling of species

which were subject to geochemical reactions showed encouraging
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results. Thus, parameters for the geo-chemical model were
obtained from laboratory analyses and field test and without any
calibration the model was able to reproduce the measured

concentrations of several species.

During the other field injection test in a fractured limestone
aquifer near Karlstrup the model also showed good agreement
between measured simulated concentrations. The solute transport
was here dominated by the double porosity structure of the
limestone which for transport certainly cannot be modelled as a

traditional porous medium.

The projects have emphasized the importance of a satisfactory
description of the dispersion process and mainly the magnitude of
the dispersivity parameters used in solute transport models.
Together with other Danish and international findings it is now
evident that the dispersivity values are one or two orders of
magnitude smaller than previously assumed. Hence the longitudinal
horizontal dispersivity was found to be of the order of 0.5
metres during a travel distance of 200 metres in the sandy
aquifer at Vejen. Simultaneously, the results showed that the
dispersion in a fractured medium is much larger than in alluvial
deposits since the longitudinal horizontal dispersivity was found
to be of the order of 8 metres during a travel distance of only

25 meters in the limestone aquifer at Karlstrup.

A number of three-dimensional models with different horizontal
and vertical discretization have been applied during the projects
and the results from these have shown that the magnitude of the
dispersivity parameters is both dependent on the physical
conditions (larger geological variability => larger dispersivity
parameters) and of the numerical discretization of the problem
(coarser discretization => larger numerical dispersion => need
for smaller dispersivities). The results from Vejen Landfill also
showed that even a three-dimensional model with grid sizes of 25m
X 25m x 2m was almost too coarse to describe the solute plume

satisfactorily.
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The work with three-dimensional models has shown that pre- and
post-processing tools as digitizers, coupling to geological
databases, procedures for establishment of a model setup from
"raw" data, graphical presentation of data and results in one,
two and three dimensions as well as modules for calculation of
mass balances are necessary to utilize the large amount of
information involved efficiently. On the other hand if these
tools are available a three-dimensional application will not be
more time-consuming than a similar two-dimensional application.
However, it requires a larger experience cof the user to produce
reliable results and it certainly requires a systematic and

cogent way of setting up and calibrate the model.

Incorporation of geochemical processes in the description of
transport of dissolved species is in many cases necessary and it

is also possible under different simplifying assumptions.



INDHOLDSFORTEGNELSE

1.

2.

INDLEDNING . . . . « &+ o « o o o o o = o« s o o« =
MATEMATISK GRUNDLAG FOR NUMERISKE MODELLER . .
2.1 Vandstremning . . . .« . . + + + « « « < .« . .

2.3

2.1.1 Grundvandsstremning 1 1lese aflej-
ringer . . . . < .+« e« e e e . .
2.1.2 Grundvandsstremning med variabel den-

sitet . . . . . . ..
2.1.3 Grundvandsstremning i opsprekkede
bjergarter . . . .
2.1.4 Umettet stromning . . . . . . . . . .
Transport af opleste stoffer . . . . . . .

2.2.1 Transport i1 enkeltporgsitetssystemer
2.2.2 Transport i dobbeltporgsitetssystemer

Geokemiske processer

NUMERISKE METODER . .

3.1
3.2
3.3
3.4

Finite difference . . . . . .
Finite element metoden . . . . . . .
Karakteristikmeteden . . . . . .+ .« « .+ « « .

Valg af numerisk lesningsmetode . . . . .

ANVENDTE MODELLER I LOSSEPLADSPROJEKTET

F N O N
W N K

SHE . . . ¢ ¢« ¢ v v v o o o o s o s s s o = s
HST3D

MOC . . . ¢ & &« o o o o o ¢ o o o o s o s o @
Uz e e e e e e e e m e e e e e e e s e e

RESUME AF DE UDF@RTE MODELUNDERSOGELSER . .

5.1

Modellering af forureningsspredning fra Vejen
losseplads (M1), Jensen et al. (1991)
Modellering af tracerudbredelse i Vejen injek-
tionsfelt (MS5), Bitsch et al. (1991) . .
Modellering af uorganisk transport i Vejen
injektionsfelt (P4), Bjerg et al. (1992) .

N N o,

10

17
17
21
22
23

25

25
26

26

27

29

29

37

45



10.

11.

12.

13.

14.

15.

l6.

17.

Modellering af tracerudbredelse i kalkmagasin
ved Karlstrup (M3), Brettmann og Jensen
(1992) & v v e e e e e e e e e e
Modellering af afvargeforanstaltninger (R4),

Refsgaard og Serensen (1991)

2= ELLER 3-DIMENSIONAL MODELLERING

GEOLOGISKE OG HYDRAULISKE PARAMETRE . . . .

NUMERISK DISKRETISERING . . . . . . . . . « . . .

PERKOLATSPREDNING UNDER STATIONAZRE/IKKE-STATIONZRE
STROMNINGSFORHOLD . . . . . . . . . . . .

DISPERSION . . . . . . . .

S8PREKKETRANSPORT . . . . . . . . . « & v v v o .

DENSITETSEFFEKT . .

KEMISKE PARAMETRE . .

KALIBRERING . . . . ., . .

PRE~

OG POSTPROCESSERING AF DATA OG RESULTATER

KONKLUSIONER

REFERENCER . .

50

55

59

63

67

69

73

79

81

83

85

89

93

99



1. - INDLEDNING

Lossepladsprojektet har omfattet i alt 7 delprojekter (M1-M7)
indenfor omridet matematisk modellering (M). Resultaterne er

sammenfattet i 4 rapporter under overskrifterne:

1. Undersegelser ved Vejen Losseplads:
Matematisk modellering (M1/2)

2. Vejen Injektionsfelt: Dispersion (M5/6)
Modellering af stoftransport i opsprakkede fqrmationer
(M3)

4. Operationalisering af en 3-dimensional grundvandsmedel
(M4/7)

Herudover foreligger to rapporter indenfor omrdderne afvarge-
foranstaltninger (R} og forureningskemi (P), som helt eller
delvist omhandler matematisk modellering:

5. 3-dimensional modellering af alternative
afvergeforanstaltninger (R4)

6. Vejen Injektionsfelt: Uorganisk stoftransport (P4)

For samtlige projekters vedkommende har grundvandsmodellen i SHE-
systemet omfattende vandstremning, stoftransport og kemi udgjort
det centrale modelvarktej, suppleret med andre modeller i
forbindelse med beregninger af specielle stremnings- og trans-
portforhold. Modelberegningerne har varet centreret omkring tre
feltlokaliteter: Vejen Losseplads, Vejen Injektionsfelt og en
lokalitet ved Karlstrup.

Modelberegningerne har omfattet vandstremning i umattet zone;
regional stremning og stoftransport i et sandmagasin; lokal vand-
strgmning samt ikke-reaktiv og reaktiv stoftransport i et
forsegsfelt; og lokal vandstremning og stoftransport i et
opsprazkket kalkmagasin. De udfoerte modelberegninger er generelt
karakteriseret ved at vare baseret pd et meget detaljeret

geologisk og hydrogeologisk grundlag, som er etableret som led 1



Lossepladsprojektets ovrige delprojekter, og ligeledes er der i
forbindelse med projekt P4 indsamlet et omfattende kemisk
datamateriale vedreorende transport af uorganiske stoffer. Dette
har &bnet mulighed for en mere tilbundsgdende validering af de

numeriske modeller end tidligere set i Danmark.

De konklusioner, som drages i narverende rapport, er i over-
vejende grad baseret pd aktiviteter udfert indenfor rammerne af
Lossepladsprojektet, men bdde indenlandske erfaringer opndet i
anden sammenhang under projektforlebet og udenlandske resultater
er tillige inddraget.

I rapporten resumeres det matematiske grundlag for de involverede
processer samt de mest anvendte numeriske metoder, og videre
gives en kort beskrivelse af de modeller, der er anvendt i de
forskellige delprojekter, og de opndede resultater. Herefter
diskuteres forskellige forhold o©g problemer i relation til
matematisk modellering af stremnings- og transportprocesser i
undergrunden, herunder antallet af dimensioner, som ber ind-
drages, densitetseffekt, betydningen af sprakker m.v., og
specielt behandles de geologiske, hydrauliske og kemiske
parametre, som indgar i modellerne. Endelig diskuteres kali-
brering af komplekse numeriske modeller, og betydningen af

software til hdndtering og prasentation af input/output data.



2. MATEMATISK GRUNDLAG FOR NUMERISKE MODELLER

2.1 Vandstrgmning

2.1.1 Grundvandsstreomning i lpse aflejringer

Den styrende partielle differentialligning for 3-dimensional

grundvandsstremning under isoterme forhold og med konstant

densitet lyder:

oh_ 9 (x

s9t  ax;

dh

lJa_}fi) -W

s

1,7=1,2,3 (2.1)

hvor
- hydraulisk trykniveau
- hydraulisk ledningsevne

=

specifikt magasintal

- drenled (oppumpning)

- stedkoordinater
- tid

% T 0RO
I

Denne ligning, som er udledt ved at kombinere Darcy’s lov med
kontinuitetsligningen, giver en rumlig beskrivelse af vandstrem-
ning og trykniveauforhold i et grundvandsreservoir. I praksis er
det nedvendigt at lese ligningen ved hjzlp af numeriske metoder,
og ved at variere de indgldende parametre er det muligt at tage

den geologiske opbygning og variabilitet i regning.

Under antagelse af, at de vertikale streomningskomposanter er
meget mindre end de horisontale hastigheder kan ovenstdende
ligning simplificeres ved at foretage en integration over den
mettede lagtykkelse. Herved degenererer ligningen til en 2-
dimensional fladebeskrivelse, og 1 stedet for hydraulisk
ledningsevne indgdr som parameter transmissiviteten reprsen-
terende grundvandsmagasinets samlede vandledende evne. I relation
til vandressourceberegninger er dette ofte en acceptabel
forenkling, og de fleste grundvandsmodeller herunder bl.a. MOC



(Konikow og Bredehoeft, 1978) er derfor baseret pd den 2-

dimensionale stromningsligning, som lyder:

dh_ 9

8h,, 8 .. oh
= (TS v (T

5 “ax' Ty vy

Yy -W (2.2)

hvor

- magasintal (S=S.b)

- transmissivitet (T=Kb)
drznled (W=W,D)

- mazttet lagtykkelse

X T =2 13 W0
t

Y - horisontale koordinater

Drznleddet reprasenterer oppumpning og udveksling med omgivelser-

ne, herunder over- og underliggende magasiner og vandleb.
2.1.2 Grundvandsstremning med variabel densitet

Hvis der optrader forskelle i densitet i det stremmende grundvand
hidrerende fra enten perkolat med hejt indhold af opleste stoffer
eller indtrengende havvand kan ligning 2.1 ikke anvendes. Under
sddanne forhold skal stremningsligningen formuleres i absolut

tryk frem for det normale hydrauliske trykniveau:

d(pn) _ 0 pkij ap+ .
ot axi( m (axj Pg;))*+ap (2.3)

hvor

- porgsitet

- densitet

- permeabilitet
viskositet

- tryk

- gravitation

Q 99 v T X v o
I

- nedpumpning



p - densitet af nedpumpet vand
- stedkoordinat
t - tid
2.1.3 Grundvandsstremning i opsprakkede bjergarter

Ler- og kalkaflejringer er meget finkornet og dermed meget tatte,
hvilket betyder, at selve matrix (primzr poresiteten) har en
lille hydraulisk ledningsevne. Da disse bjergarter ofte er
karakteriseret ved en stor grad af opsprzkkethed, er stremningen

imidlertid primert knyttet til sprazkkerne (sekundazr porgsiteten).

Beskrivelsen af vandstroemningen i opsprzkkede bjergarter kan tage
udgangspunkt i enten en kontinuumsbetragtning eller en diskret
fremgangsmade. Ved kontinuumsbeskrivelsen opfattes bjergarten som
et =zkvivalent porest medium karakteriseret ved en effektiv
hydraulisk ledningsevne, hvorved de sadvanlige differentiallig-
ninger og modeller kan anvendes. Denne beskrivelse forudsatter,
at der foretages en midling over et volumen, som er mange gange
storre end sprxkkediameter og afstanden mellem de enkelte

sprakker.

I den diskrete beskrivelse defineres den geometriske udformning
af sprazkkesystemet, og der opstilles stromningsligninger for bade
sprekkesystem og det porese system {matrix). For stremningen i
matrix antages Darcy’s lov at vere gazldende, og sadvanligvis
antages ligeledes, at stremningen 1 sprzkkerne er laminar, og at
der galder en linezr sammenhang mellem vandflux og gradient i
hydraulisk trykniveau. Antages at stromningen i sprzkkerne er
zgkvivalent til en laminar stremning mellem to hydraulisk glatte
planparallelle plader kan fplgende relationer opstilles, Sudicky
cg McLaren (1992):

K = bz_le% (2.4)



g; = ~Kg J; ' (2.5)
hvor

q - flux

K, - hydraulisk ledningsevne for sprakke

J; - hydraulisk gradient

b - sprzkke bredde

D - densitet

7 - viskositet

g - tyngdeacceleration

Herudover sker der en samtidig stremning mellem sprzkkesystem og

matrix, som ligeledes ofte formuleres som en potentialstremning.
2.1.4 Unxttet stremning

Under antagelse af at vandstremningen i de ovre umzttede jordlag
i overvejende grad er lodret gazlder folgende én-dimensionale

partielle differentialligning (Richards’ ligning):

gV 9K _¢ (2.6)

CQ‘E:-..a_( —_——
dt Odz 8z oz

hvor

- vandkapacitet

- kapillartryk (tension)

umettet hydraulisk ledningsevne
- drenled

- vertikal koordinat

- tid

+ N R &N
|

To parametre eller funktioner indgdr i ligningen: a) retentions-
kurven, som beskriver sammenhzngen mellem vandindhcld og tension
og b) hydraulisk ledningsevnefunktion, som beskriver sammenhzngen

mellem umzttet hydraulisk ledningsevne og vandindhold.



Hvis jorden er plantedazkket, fjernes der vand fra profilet som
evapotranspiration. Dette tab inkorporeres i stregmningsligningen
som drznleddet S. Draznleddets variation i tid og over dybden
beregnes som funktion af potentiel fordampning og vandindholdet

i rodzonen.
2.2 Transport af opleste stoffer
2.2.1 Transport i enkeltporgsitetssystemer

Transport af ikke-reaktive opleste stoffer 1 porese medier

beskrives traditionelt ved advektions-dispersionsligningen:

dtec) . 3 o B, .0
g ax, Pudk, Tax

(ecu;) -c W, i,7=1,2,3 (2.7)

2

hvor
- koncentration af oplest stof

- porevandshastighed

- dispersionskoefficient

- poresitet/vandindhold
stedkoordinater

- tid

- koncentration i injekteret vand
- kildeled

LT a0 cd X o UL
1

Ligningen er her angivet i dens helt generelle form i 3 dimensioc-
ner og dgazldende for tfansport under bade mzttede forhold

(e=poresitet) og umzttede forhold (e=vandindhold).

Dispersionskoefficienten relateres sadvanligvis til porevands-

hastigheden, Scheidegger (1961):

mon i, j, m, n=1, 2, 3 (2.8)



hvor
a - dispersivitet

jui - numerisk vardi af porevandshastighed

I det helt generelle tilfzlde af 3-dimensional stremning i
vilkdrlig retning i et anisotropt medium indehclder dispersions-
tensoren 9 elementer, som afhanger af en dispersivitetstensor med
i alt 81 elementer. Ud fra en symmetribetragtning er det dog
muligt at reducere antallet af elementer til 36, men stadigvak er
det et meget stort antal parametre, som det vil vare umuligt at
kvantificere i praksis., Yderligere symmetribetragtninger muligger
imidlertid en reduktion til 12 elementer (Scheidegger, 1961), og
hermed er det muligt at angive felgende eksplicitte relationer
for komponenterne i dispersionstensoren (Konikow og Grove, 1977):

u,u, u,u, U,y
D, = o, LAY Ty
[u] [u] u |
D o by, u,u, U;u,
= + «a - a
22 2211 2222 2233
[ u [u] [u]
Dy = .. St L, Wt o Ugly
3 T ST W T
(2.9)
b b u,u, u,u,
= = a +Q
12 21 1212 1221
[u [u]
D D uu, u;u,
= = + O
13 31 1313 1331
] u | I u
Dy = Dyy = @y R 233 G
[u [u]

De 12 dispersivitetskomponenter fremkommer ved, at fe@lgende
ligheder vides at vare opfyldt: ap;;,=0,, ;33033 ©9g Q7323=Q33;. De
i ligning 2.9 indgdende komponenter kan grupperes i 4 fysisk

identificerbare dispersiviteters:



a,,(langsgdende horisontal dispersivitet): Qi1 @2

ary (transversal horisontal dispersivitet): a;n, @nr @2
Qiz31r Qaaar 2332

a,y (langsgdende vertikal dispersivitet): Q3313

a;y (transversal vertikal dispersivitet): Q33 Oomaz, Oi33p

Q33220 X330 X33y

Hvis x-aksen er orienteret langs med hovedstremningsretningen er
det muligt at se bort fra krydsleddene i dispersionstensoren og

kun medtage de tre forste led:

u,u, u,u, u,u,
D, = a, * Q + Oy
|U| lul Iu
u.u u,u u,u
Dy, = ap, Lo+, 22+ Aoy 2 (2.10)
Tul Tul [ulf
u,u u,u u.u
D, = 14 2t 3y

vTal " OTaT W TaT

Ved at negligere krydsleddene i dispersionstensoren forenkles den
numeriske lesning af advektion-dispersionsligningen, og det er
derved muligt at opnd betydelige reduktioner i computerregneti-
den. Denne forenklede beskrivelse er anvendt ved modelleringen af
bidde forureningsspredningen fra Vejen losseplads og dispersions-
forholdene i injektionsfeltet.

Modellering af forureningstransport i grundvand har ofte in-
volveret en integration over den mzttede lagtykkelse, hvorved
transportberegningerne reduceres til et 2-dimensionalt problen.
Herved matcher beskrivelsen den 2-dimensionale stremningsligning
(2.2), som sadvanligvis anvendes til lesning af stremningspro-
blemer. Anvendelse af en 2-dimensional transportmodel implicerer,

at forureningen midles over den mzttede lagtykkelse, hvilket
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bl.a. betyder, at der sker en momentan vertikal spredning af
forureningen ved kilden, og at koncentrationen altid beskrives
som gennemsnit over den vertikale udstr#kning af grundvandsmaga-
sinet. Hvorvidt denne antagelse er acceptabel 1 en konkret
forureningssituation afhznger af de givne hydrogeologiske forhold

og transportafstande. Dette diskuteres nazrmere i kapitel 6.

Advektion-dispersionsligningen for 2-dimensional stremning kan

opskrives som:

d d 5} ac
—_— b = b . ;L — - ‘W .
eat(c:) axi(e cul)+aXi(ebDl,an) c (2.11)
hvor
b - mettet lagtykkelse
W - nedpumpning
2.2.2 Transport i dobbeltporgsitetssystemer

I dobbeltporegse systemer med bdde sprakke~ og matrixstruktur sker
der transport og dispersion i begge dom#zner samtidig med, at der
foregdr en udveksling af vand og stof de to domzner imellem. Hvis
det er den diskrete fremgangsmdde, som er anvendt til beskrivelse
af vandstremningen i det dobbeltporese system, er det stremnings-
messige grundlag til stede for at anvende advektion-dispersions-

ligningen (ligning 2.7) i begge dom&ner.

Alternativt kan antages, at der kun sker vandstremning i
sprzkkesystemet, og at vandet i matrix til alle praktiske formdl
er stillestdende (det mobile/ikke-mobile vand koncept). Under
denne forudsztning antages sadvanligvis, at stoftransporten i
sprekkesystemet kan beskrives ved advektion-dispersionsligningen,
mens stofudvekslingen mellem den mobile og ikke-mobile fase sker
som diffusion, s&ledes at stoftransport i et s&dant system

beskrives ved feplgende koblede differentialligninger:
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dc,, 0Cin & oc,, B
em ot +eim ot - axj (emDijgj) —a?l (emuicm)
(2.12)
oc;, _
eimT—ﬁ (Cm Cim)

hvor
- koncentration i sprazkker (mobil fase)

- koncentration i matrix (ikke mobil fase)

5

- sprzkkeporesitet

2

- matrixporesitet

5

porevandshastighed i sprakker

- dispersionskoefficient for sprakker

™ O e @ 0 0
i

- diffusionskoefficient

Som ligningen er formuleret her forudszttes, at forholdet mellem

sprzkke- og matrixporesiteter ikke @ndrer sig i tiden.
2.3 Geokemiske processer

Hvis forureningen indeholder kemisk reaktive stoffer, kan
transporten af de enkelte stoffer ikke beskrives af den sadvan-
lige advektions-dispersionsligning alene. Stofferne reagerer dels
indbyrdes med hinanden dels med sedimentet i det porese medium,
hvori transporten foregdr, og felger dermed ikke vandstremningen.
Samtidig kan forureningen give anledning til en frigivelse af
andre stoffer end de oprindeligt tilstedevarende med tilsvarende
komplicering af problemet til folge. De styrende differentiallig-

ninger far i dette tilfzlde felgende udseende:

d(ec,) és, o dc,
ot Pt 7 Bx, (ED”'_aYJ)
(2.13)
-9 (ec,U;)) - W,(cy +Sp) 1,7 =1,2,3; n=1,.., N
ox

hvor
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c, - koncentration af oplest stof

U; - porevandshastighed

D - dispersionkcefficienter

€ - poresitet/vandindhold

X - stedkoordinater

t - tid

S, - koncentration af ikke oplest stof
o - bulk densitet af det porgse medium
c’,8° - koncentration i injiceret vand

W, - nedpumpning

Samtidig med transportligningen skal der yderligere defineres og
loses et szt af ligninger, som beskriver sammenhzngen mellem de

enkelte stoffer og deres fase:

dc
o' 7’

) (2.14)

Der er sadledes tale om et system af ulinezre differentiallig-
ninger, som i det generelle tilfzlde md opfattes som et kinetisk
system, hvor de fysiske og kemiske reaktioner foregdr samtidig.
Ligningerne md som sddan leoses samtidig, hvilket i tilfzlde af
flere komplicerede kemiske reaktionsmenstre kan vise sig endog

serdeles vanskeligt.

De geokemiske processer falder inden for to grupper, som
modelleringsmaessigt kan behandles forskelligt. Den ene gruppe af
processer er fuldt reversible og "tilstrazkkelig hurtige" til at
processerne kan beskrives ved den termodynamiske ligevegtsteori.
Udtrykket "tilstrzkkelig hurtigt" skal opfattes relativt
sammenlignet med Ex. stremningshastigheder. Denne gruppe
processer omfatter typisk reaktioner mellem uorganiske stoffer,
fx. ionbytning, kompleksdannelser, udfzldning/oplesning og
redoxprocesser. Den anden gruppe processer er irreversible og
"ikke tilstrzkkelig hurtige" og skal beskrives ved hijzlp af

reaktionshastigheder. Denne gruppe omfatter udover "langsomme"
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uorganiske reaktioner typisk mikrobiologisk betinget nedbrydning

af organiske stoffer.

Inden for Lossepladsprojektets rammer er der Kkun foretaget
modellering af "hurtige" processer, hvortil en kemisk ligevagts-
forudsztning har vzret anvendt. Procesbeskrivelserne i det

fplgende er begrznset til ligevagtsprocesserne.

Ligning 2.13 kan leses p& to principielt forskellige metoder,

nemlig et-trins- og to-trinsmetoden.

Ved et-trinsmetoden leses ligning 2.13 og advektions-dispersions-
ligningen (2.7) samtidig. Dette er principielt det mest korrekte,
idet stoftransport og geokemiske processer foregdr samtidigt.
Denne fremgangsmdde er imidlertid temmelig besverlig for
komplicerede problemer med flere stoffer og reaktionstyper, og
den har vist sig at krazve store computerressourcer (Engesgaard,
1991) .

Ved to-trinsmetoden leses ligningerne 2.13 og 2.7 hver for sig.
Transporten (2.7) lgses for hvert stof under antagelsen af
konservative forhold, hvorefter koncentrationsendringer som folge
af kemiske reaktioner (2.13) beregnes under antagelsen om kemisk
ligevegt. Metodens anvendelighed afhe&nger af om fejlen fordrsaget
af opsplitningen af 1ligningssystemet har en acceptabel 1lille
sterrelse. En hovedfordel ved denne metode er dens fleksibilitet,
idet man kan skifte fra et kemisk system til et andet ved blot at
#ndre eller supplere de kemiske subrutiner. S&ledes kan den samme
transportdel bruges i alle situationer, og der er mulighed for at
anvende forskellige programmer til kemiberegningerne afhazngig af
hvilke stoffer og kemiske miljger, der skal behandles.

En mdde at forbedre beregningsnejagtigheden for to-trinsmetoden
er at foretage iterationer mellem de to ligninger. Generelt vil
et-trins- eller den iterative to-trinsmetode give mest ngjagtige
resultater, med mindre der i to-trinsmetoden uden iterationer

benyttes mindre tidsskridt. I praksis vil andre faktorer
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imidlertid ogsd have betydning. Traberg (1992) fandt fx. ved
sammenligning mellem to medeller, hvor den ene var baseret pa
simpel finite difference lesning af ligning 2.7 og iteration
mellem 2.7 og 2.13, mens den anden var baseret p& karakteristik-
metoden til lesning af 2.7 men ingen iteration mellem de to
ligninger, at for den undersegte lokalitet gav den numeriske
dispersion i lesningen af 2.7 anledning til langt sterre
unejagtigheder end manglende iterationer mellem de toc ligninger.
I den model, der er benyttet under Lossepladsprojektet (Ammentorp
og Refsgaard, 1991), er der anvendt to-step lgsningsmetoden, mens
Engesgaard and Kipp (1991) har benyttet den iterative metode
bl.a. i forbindelse med NPO projektet.

De uorganiske Kkemiske processer, der i grundvandsmiljeet har
s#rlig interesse omfatter ionbytning, kompleksering, udfzld-
ning/oplesning samt redoxprocesser og syre-basereaktioner. Det

kemiske udtryk for kationbytning kan beskrives ved:

z, B + z,A = z,A% + z,B (2.15)
hvor
A,B - opleste ioner
Z;g - bundne ioner
b/ - valens

Adskillige algebraiske udtryk for denne reaktion er i tidens leb
blevet udviklet byggende p& forskellige forudsztninger. Et af de
mere almindeligt anvendte er det sdkaldte Gaines-Thomas udtryk:

- NB Za fA Zg
Ky, = [?B} [:A] (2.16)

hvor
Ko/a - selektivitetskoefficient
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- zkvivalensfraktion

|

f - aktivitetskoefficient

Akvivalensfraktionen udtrykker aktiviteten af stoffet i den faste

fase:

— A
= 4 (2.17
A CEC )

hvor
CEC - ionbytningskapaciteten

Det skal bemarkes, at summen af de i ligning 2.16 indg8ende

#kvivalensfraktioner er lig med 1.

Det kemiske udtryk for kompleksering mellem 2 ioner kan beskrives

ved:

A% + jB% = A, BT T (2.18)

hvor
i,) - mol-antal

Under antagelse af i=j=1 simplificeres problemet, og det

algebraiske udtryk for masseaktionen far felgende udseende:

£, c
Ké = . _AB"AB (2.19)
£acy ¥ £5Cy

hvor

Kap - stabilitetskonstant
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For udfzldning/oplesning af stoffer kan der opstilles et lignende
udtryk. Ved den kemiske reaktion, hvori der maksimalt indgdr 3

stoffer, far det kemiske udtryk felgende udseende:

A;B;C, = 1A% + jB® + kC*¢ (2.20)

Det algebraiske udtryk for ligevagt fremkommer igen ved hjzlp af

masseaktionsligningen:

(fac)? (fzcp)d (focld* = Kupe (2.21)

hvor
) PN - opleoselighedsprodukt

I de fleste naturlige miljeer har pH og karbonatsystemets
komponenter (CO,, HCOy, CO;”) vasentlig betydning for udfzldnings-—
processer og kompleksering. En kemisk model, som inkluderer disse
processer, ber derfor holde styr pd pH og tage karbonatsystemet

i regning.

De anferte ligevagtsligninger indgar sammen med ligningen for
ladningsbalance i det algebraiske system, som danner grundlaget

for beregningen af den kemiske ligevagt.
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3. NUMERISKE METODER

Adskillige numeriske metoder har i tidens leb varet anvendt til
le¢sning af de i Kapitel 2 omtalte differentialligninger. I det
folgende vil de mest almindelige metoder for grundvandsstremning
og stoftransport i grundvand blive diskuteret, nemlig finite
difference metoder, finite element metoder og karakteristik-
metoden. Behandlingen af finite difference er mest omfattende,
ligesom nogle generelle numeriske problemstillinger diskuteres i

dette afsnit.
3.1 Finite difference

Finite difference metoden er den "zldste" og nemmest gennem-
skuelige metode til lesning af partielle differentialligninger.
Det foregdr ved at approksimere differentialligningerne til
aritmetiske udtryk, som herefter kan leses numerisk pd en

computer,

I praksis sker det ved at definere et fast beregningsnet, hvori
ligningen leses, Fig. 3.1, samt knudepunkter, som kan placeres
enten midt i nettet eller i hjernepunkterne, hvori Ilesningen

beregnes.

Til illustration af forskellige finite difference lgsningsmetoder

betragtes advektions-dispersionsligningen (2.7) opskrevet uden

kildeled i &n dimension:

oc _ p&Fc , ,0c (3.1)

ot ox? Bx

De partielle differentialligninger kan omskrives til aritmetiske
differensudtryk ved approksimationer, som Xkan centreres pad

forskellig méde som fx.:
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Diskretiseringen af Ilesningsomrddet til et bereg-

Fig. 3.1
ningsnet. Fra Abbott and Basco (1989).
(a) Koncentrationen ¢ som funktion arf lzngde-
retningen x og tiden t.
(b) Et delomradde projiceret pd x-t planet.
- cf fremad i tid
dc - 1 n+l n-1 1 i
3t * Az Vﬂcj - Y centreret 1 tid (3.2)
cr - C;ﬂ bagud i tid

Hvis der fx. benyttes en fremad centrering for den tidsafledede
og centrale differencer for advektions- og dispersionsleddet, f&s

fplgende finite differensskema for ligning 3.1:

n+l n n n n n n
; i D Cier ~ 2Cj + Cia . v Cj'l - Cj-l (3.3)
At A x? 2Ax
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Ligning 3.3 kan omskrives til:

n+l

=

=acf, +Bci +yveiy (3.4)

hvor koncentrationen i punkt j til det nye tidsskridt n+l, cf*ﬂ

kan udtrykkes eksplicit som funktion af koncentrationer fra det

forrige tidsskridt.

S4fremt der i stedet benyttes en fremad centrering for kon-
centrationerne ogsd for advektions- og dispersionsleddet fés

felgende approksihation:

n+l n n+1 n+l n+1 n+l n+1
Cj Cj _ Cj*'l 2Cj + Cj-l . v qu, cj-l (3.5)

At Ax? 2Ax

hvor koncentrationen ¢! ikke kan udregnes direkte, men ogsa er
en funktion af (ukendte) koncentrationer i andre punkter til
tiden n+1. Et sddant skema kaldes implicit. Ved at opskrive
ligning 3.5 for samtlige knudepunkter i modelomradet fremkommer
et system af m linezre ligninger med m ubekendte, hvilket kan
leses ved kendte matrix lesningsteknikker, hvoraf to principielt

forskellige grupper er:

* Direkte 1lesning, hvorved den nejagtige lesning,
bortset fra afrundingsfejl, findes. Eksempler herpd
er lesninger med determinantmetoden, Gauss elimina-
tion og lesninger ved hjzlp af matrixinversion. Disse
metoder stiller store krav til hukommelse (RAM) og
giver lange beregningstider, hvorfor de primert er
fordelagtige at benytte til smd modelopstillinger.

* Iterativ l@sning. Ved anvendelse af iterative metoder
er det ikke nedvendigt at gemme store matricer, og
kravet til beregningstider og hukommelse (RAM) er

mindre end ved en direkte lesning, i1 hvert fald for
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store modelopstillinger. Af de mere almindelige
iterative metoder kan navnes "successiv overrelaxa-
tion method" og "iterative alternating direction

implicit procedure".

En speciel variant er den sdkaldte integrated finite difference
method, hvor omrddet inddeles 1 polygoner i stedet for et
regulert rektangulart net. Denne metode blev oprindeligt udviklet
af Tyson and Weber (1964) og er i Danmark blevet anvendt i Susa
modellen (Stang, 1981).

Ovenstdende tjener kun til illustration af nogle grundbegreber,
idet der i praksis anvendes mere komplicerede formuleringer. I
det folgende knyttes nogle kommentarer til generelle problemer i

forbindelse med numeriske lesningsmetoder:

Stabilitet. Et numerisk skema kan blive ustabilt, og lgsningen
kan eksplodere ("blow up'") og blive fysisk set meningsles.
Forskellige skemaer har forskellige begrznsninger i lzngden af et
beregningstidsskridt. For nogle skemaer, heriblandt de eks-
plicitte, kan den maksimale tidsskridtslazngde formuleres pracist,
mens denne for mange skemaer i hej grad ma baseres p& erfaringer.
Specielt for eksplicitte skemaer skal der benyttes smd tids-
skridt, mens der ved implicitte skemaer generelt kan benyttes

langt sterre tidsskridt i beregningerne.

Ssvingninger (oscillations, wiggles). Beskrivelsen af skarpe
koncentrationsfronter er vanskelig med mindre en sddan front kan
opleses over adskillige beregningselementer, hvilket i praksis
ofte ikke er muligt. Herved kan den numeriske 1lesning give
anledning til svingninger p& fx. en gennembrudskurve, hvilket
bl.a. kan resultere i negative Koncentrationer. S&danne sving-
ninger udger, hvis de er smd, primert et ®stetisk problem, mens
sterre svingninger kan resultere i fysisk set urealistiske

lgsninger og numeriske stabilitetsproblemer.
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Numerisk dispersion. Numeriske 1lesninger af advektions-dis-
persionsligningen resulterer ofte 1 en mere udglattet gennem-
brudskurve end analytiske lesninger, svarende til at der ved den
numerisk lesning er tilfojet ekstra dispersion i forhold til den
teoretisk korrekte leosning. Numerisk dispersion er specielt et
problem i simple numeriske skemaer, hvor koncentrationen
forudszttes konstant over et Dberegningsnet (ferste ordens
approksimation). Alle implicitte skemaer indeholder en betydelig
numerisk dispersion. De mest nejagtige finite difference skemaer
med hensyn til at undgd numerisk dispersion er eksplicitte

skemaer af hgjere orden.

Beregningseffektivitet er udtryk for hvor mange computerressour-
cer, der medgdr til lesning af de nodvendige beregninger. Der kan
vere store forskelle pd, hvor effektivt forskellige modeller er
optimeret med hensyn til beregningstid. Beregningseffektivitet er
i dag 1ikke af megen praktisk interesse for 2-dimensionale
deterministiske modeller, hvorimod den stadig kan vare et problem
ved store 3-dimensionale modelopstillinger samt ved anvendelse af

stokastiske modeller.
3.2 Finite element metoden

Finite element metoden adskiller sig principielt fra finite
difference metoden ved den mdde, hvorpd variablerne er defineret.
I finite difference modeller er gennemsnitsverdien for en
variabel (trykniveau eller koncentration) 1ig verdien i knude-
punktet. I finite element modeller derimod er verdien af en
variabel defineret over hele beregningselementet ved hj=zlp af
interpolationsfunktioner (basisfunktioner). Basisfunktioner kan

foreskrive fx. linezre, kvadratiske eller kubiske variationer.

I finite element metoden benyttes fleksible beregningselementer
til beskrivelsen af modelomrddet -~ i det to-dimensionale tilfzlde
oftest bestdende af trekanter eller firesidede elementer med
vilkdrlige vinkler. Herved kan inhomogeniteter, randbetingelser

0.1. beskrives geometrisk mere Kkorrekt end tilfezldet er ved
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finite difference metoden. Dette indebzrer, at finite element
modeller ofte kan Kklare sig med f@rre beregningspunkter end

finite difference modeller.

Ved hjzlp af finite element metoden kan de partielle differenti-
alligninger formuleres som et szt algebraiske ligninger, som
herefter kan legses p& samme made som finite difference lig-
ningerne. Finite element metoden er matematisk mere avanceret end
finite difference metoden og kraver generelt sterre computerres-

sourcer for samme antal beregningspunkter.

3.3 Karakteristikmetoden

En hyppigt anvendt metode til le¢sning af advektions-dispersions-
ligningen er den sakaldte karakteristikmetode, ogs8 kaldet
"particle tracking" eller Lagrange’s metode.

Den grundliggende idé er at adskille det advektive og det
dispersive led i transportligningen og herefter lese dem hver for
sig. Den mest almindelige metode bestdr i at introducere et stort
antal partikler med hver sin koncentration. Advektionsleddet
loses ved at flytte partiklerne uden at &ndre koncentrationerne.
Herefter loses dispersionsleddet, enten ved en finite difference
formulering eller ved at lade partiklerne foretage en “random
walk".

Den store fordel ved karakteristikmetoden er, at den kan beskrive
en skarp koncentrationsfront nasten uden numerisk dispersion.
Dette er fx. ved finite difference metoder kun muligt ved
anvendelse af avancerede, hejere (tredje) ordens approksimatio-
ner. Ulemperne ved metoden knytter sig til at holde styr pd de
mange (tusindvis) partikler, hvoraf nogle forlader modelomr&det
(oppumpning, ud over randen), mens nye kommer til. Lesningen er
afhengig af antallet af partikler pr. celle, og der er ofte

problemer med massebevarelse,
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Beregningsmassigt bruger metoden vasentligt flere computerres-
sourcer end fx. finite difference metoden. MOC modellen (Konikow
and Bredehoeft, 1978) baserer sin lesning af advektions-dis-

persionsligningen pa denne metode.

En speciel undergruppe udgores af particle tracking metoder, som
blot felger streomlinier og beregner, hvor lang tid det tager for
partikler at tilbagelzgge bestemte strzkninger. Disse metoder ser
bort fra dispersion og beregner som hovedregel ikke koncentratio-
ner. Mange af disse metoder er til gengzld udviklet til at kunne
spore streomlinier bagud, sdaledes at fx. oplandet til en ind-

vindingsboring kan beregnes.
3.4 Vvalg af numerisk lgsningsmetode

Det skal indledningsvis fastsl&s, at en passende anvendelse af
modeller med forskellige numeriske leshingsmetoder 1 praksis

giver identiske lesninger af det samme problem.

Finite difference metoder er generelt de mest anvendte til
grundvandsmodellering, is@r til praktisk/professionel brug, mens
finite element metoden primzrt finder anvendelse pd universiteter
og hepjere lareanstalter til forskningsformdl. Karakteristik-
metoden benyttes 1 nogen omfang til 1lesning af advektions-
dispersionsligningen bade til praktiske og forskningsmassige
formdl.

Det er en ofte forekommende misforstdelse, at finite element
modeller skulle vare mere nojagtige end finite difference
modeller. Ved at benytte parabolske eller kubiske basisfunktioner
kan der opnds nejagtige leshinger med finite element metoden, og
udviklingen af hgjere ordens approksimationer er relativt nem i
denne metode. Hegjere ordens finite difference approksimationer
kan imidlertid ogsd udledes, selv om det kan vare besvarligt,
hvorfor mange finite difference modeller, selv om det ikke var
ngdvendigt, vil benytte lavere ordens approksimationer. Sagt pa

en anden mide vil en godt opstillet finite element model kunne
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give den samme nejagtighed som en finite difference model med
vesentlig flere beregningspunkter. Dette modsvares imidlertid af,
at finite element modeller krazver vasentlig storre computerres-

sourcer pr. beregningspunkt end finite difference modeller.

Der er sdledes 1ingen afgerende forskel pé& nejagtighed og
effektivitet for de forskellige metoder, og der er fx. langt
sterre variation i numerisk nejagtighed/effektivitet inden for
gruppen af finite difference modeller, end der er mellem de
bedste finite difference og de bedste finite element modeller.
Valget af numerisk metode er derfor feorst og fremmest vigtigt for
modeludviklere, mens det har mindre betydning for brugere. En
bruger skal derimod vere klar over en given models evne til at
lese forskellige typer af problemer, herunder dens neojagtighed og
beregningseffektivitet, hvorefter det ofte vil vare andre
faktorer, bl.a. professionaliteten af tilherende pre- og

postprocessorer, der vil afgere det endelige modelvalg.
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4. ANVENDTE MODELLER I LOSSEPLADSPROJEKTET

4.1 SHE

SHE, som oprindeligt er udviklet af DHI, SOGREAH (Frankrig) og
Institute of Hydrology (England), (Abbott et al., 1986),
simulerer stremninger og stoftransport i forskellige dele af det
landbaserede hydrologiske kredsleb. Modellen indeholder bl.a.
moduler til beregning af fordampning og infiltration, overfladisk
afstremning, vandlebsafstremning, stremning i den umzttede zone
og i grundvandszonen. DHI’s nuverende version af SHE er udvidet
til at omfatte en tre-dimensional grundvandsbeskrivelse med
tilherende stoftransport og geokemiske reaktioner for flere
stoffer. Endvidere kan transporten ogsd beskrive forholdene i
dobbeltporose medier. Til lesning af differentialligningerne for
strgmning (2.1) og transport (2.7) anvendes finite difference
metoder, idet de to differentialligninger sammenkobles via
porevandshastigheden. Stremningsligningen leses i en iterativ,
implicit procedure, mens transportligningen lg¢ses i en eksplicit
procedure. Ved at Taylor-udvikle ligning (2.7) til 3. orden, idet
der anvendes opstrems differencer for den advektive transport og
centrale differencer for den dispersive transport, kan massefluk-
sen beregnes som funktion af den aktuelle koncentrationsfordeling
og porevandshastighederne. Ved at udvikle (2.7) helt til 3. orden
opnds en massebevarende lesningsprocedure, som endvidere er
karakteriseret ved en meget lille numerisk dispersion. Der er
knyttet flere stabilitetskrav til lesningsmetoden, som er
bestemmende for modellens beregningstidsskridt. Videreudviklingen
af SHE indenfor Lossepladsprojektets rammer er beskrevet i
Ammentorp og Refsgaard (1991). De numeriske metoder til lesning
af stremnings- og stoftransportligningerne er beskrevet narmere
i Refsgaard et al. (1992), mens det geokemiske grundlag er
beskrevet i Engesgaard et al. (1992). SHE er velegnet til lesning
af praktiske opgaver pa grund af en tilherende programpakke med

omfattende pre- og postprocesseringsfaciliteter.
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4.2 HST3D

HST3D, som er udviklet af Kipp (1987), simulerer grundvandsstrom-
ning og stoftransport i 3 dimensioner under hensyntagen til
densitetsforskelle i grundvandet. Der anvendes finite difference
metoder til lesning af differentialligningerne, hvilket specielt
for transportligningen kan give anledning til numerisk dis-
persion. De to ligninger for stremning (2.3) og transport (2.7)
er koblet sammen via porevandshastigheden og densitetens af-
hzngighed af koncentrationen, s8ledes at stremningsligningen
beregner porevandshastigheden, som danner grundlag for transport-
beregningerne, og stoftransportligningen beregner Koncentrations-
fordelingen, som bestemmer densitetsfordelingen og dermed
etablerer grundlaget for stremningsberegningerne. De to differen-
tialligninger er sdledes tat koblet, og der kraves iteration
mellem ligningerne for at opnd en lesning. Modellen er meget
beregningstung, specielt ndr alle 3 dimensioner og densitets-

variationer tages i regning.

4.3 MOC

MOC-modellen, som er udviklet af Konikow og Bredehoeft (1978),
beskriver 2-dimensional grundvandsstremning og stoftransport.
Modelbeskrivelsen er baseret pd numeriske lgsninger til differen-
tialligningen for 2-dimensional stremning (2.2) og differential-
ligningen for 2-dimensional advektion-dispersion (2.11). De to
differentialligninger Xkobles sammen via porevandshastigheden.
Stromningsligningen approksimeres ved hjzlp af finite difference
metoder og leses i en iterativ alternating-direction implicit
procedure. Transportligningen leses i to trin. Feprst beregnes den
advektive udbredelse ved hjzlp af karakteristikmetoden ved
lpbende at folge et antal partiklers bevagelse langs strom-
linierne. Herefter beregnes den dispersive transport ved at
foretage en Jjustering af partiklernes koncentration. Denne
beregning foretages i en eksplicit finite difference procedure.
Der er knyttet stabilitetskrav til de to numeriske lesningspro-

cedurer, hvilket er bestemmende for de tidsskridt, som anvendes
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i modellen. Den numeriske lesningsmetode for stoftransport-

ligninger giver anledning til en meget lille numerisk dispersion.

4.4 Uz

UZ modellen, som er udviklet af Jensen (1983), er baseret pd den
én-dimensionale Richards’ 1ligning og beskriver sdledes den
vertikale umzttede stremning gennem de gvre jordlag. Ligningen
diskretiseres ved hjzlp af finite difference metoder, og
lesningen fremskrives i et iterativt implicit skema. Modellen
beregner den tidsmessige variation i vandfluxen fra jordoverfla-
den til grundvandsspejlet som funktion af nedber og potentiel
evapotranspiration og dermed den sasonmassige variation i
nedsivningen til grundvandsmagasinet. Ved hjzlp af modellen er
det derfor muligt at generere den ovre randbetingelse til en
grundvandsmodel. Denne UZ model er i evrigt stort set identisk

med SHE’s modul for um&zttet zone stremninger.
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5. RESUME AF DE UDFORTE MODELUNDERSOGELSER

5.1 Modellering af forureningsspredning fra Vejen losseplads
{M1), Jensen et al. (1991)

Med henblik pd8 at beskrive stromningsforholdene omkring og
forureningstransporten fra Vejen losseplads er alle ovenfor
beskrevne modeller taget 1 anvendelse. Til beregning af ned-
sivning af vand og lossepladsperkolat til grundvandsspejlet er
anvendt UZ, MOC er anvendt til beregning af de regionale
stremningsforhold, og ved hj®lp af SHE er beregnet de lokale
stromningsforhold i et mindre omradde omkring og nedstrems
lossepladsen pd grundlag af randbetingelser genereret ved hijzlp
af MOC. Forureningstransporten fra lossepladsen er beregnet ved
hjelp af SHE pd grundlag af detaljerede 3-dimensionale strom-
ningsberegninger. HST3D er anvendt til at simulere effekten af
forhpjede verdier af perkolatdensiteten pa opblandingen med

grundvandet.

Beregningerne af stremnings- og transportforhold i det 1lokale
omrdde nedstroms lossepladsen er baseret pd en 3-dimensional
kvantitativ sammenstilling af de geologiske data. Ud fra boredata
og geofysiske sonderinger er der opstillet 13 geologiske profiler
med forskellig orientering, Gravesen (1989), hvoraf det fremgar,
at den e¢vre kvartzre lagserie kan betragtes som et sandmagasin
med indslag af ler- og siltlinser af lokal udstrazkning. Indenfor
det betragtede omrdde er der i alt identificeret otte forskellige
typer af indskudte lag, hvis vertikale udstrazkning er digitali-
seret ud fra de geologiske profiler. Den horisontale udstrzkning
af hvert lag er herefter estimeret ved en sammenstilling af
profilerne samt det af Gravesen (1989) opstillede fence-diagram.
Den horisontale udstrekning er ligeledes digitaliseret, hvorefter
en digital 3-dimensional geologisk model er etableret ved
interpolation af de diskrete data. Til hver lagtype er estimeret
verdier for hydraulisk ledningsevne o©g magasintal ud fra
tilgangelige data. Som udgangspunkt er det antaget, at de

hydrauliske parametre er konstante indenfor de enkelte lag.
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Den lokale numeriske model dxzkker et omrade pd 1.5 km’> omkring
lossepladsen. Et 40 x 60 x 10 numerisk net (24.000 beregnings-
punkter) med netstorrelser pd 25 m x 25 m x 2 m er anvendt til at
diskretisere omradet, Figur 5.1 og Figur 5.2. Den vertikale
diskretisering er valgt sdledes, at de numeriske elementer folger
grundvandsspejlets h&ldning, og af numeriske hensyn har den

pverste kasse en tykkelse pd 4.5 m.

Nedsivningen til grundvandsmagasinet er simuleret ved hijzlp af
UZ, og grundvandsmodellen er herefter kalibreret mod mdlinger af
hydraulisk trykniveau indenfor omréddet. I denne kalibrerings-
proces er i overvejende grad justeret p& de hydrauliske parametre
for sandmagasinet indtil en acceptabel beskrivelse er opndet. Som
et resultat af denne kalibrering er der bestemt et anisotropifor-
heold pd 50 mellem horisontal og vertikal hydraulisk ledningsevne.
I Figur 5.3 og Figur 5.4 er mdlte og simulerede hydrauliske
trykniveauer sammenlignet som isckurver og tidsserier, og som det
fremgdr af figurerne er der god overensstemmelse mellem bereg-

ninger og malinger.

Under antagelse af stationare streomningsforhold er der foretaget
simulering af spredningen af nedsivende forurening fra los-
sepladsen. Som indikatorparameter er anvendt klorid, idet der kun
betragtes spredningen fordrsaget af fysiske processer. Kloridkon-
centrationen i perkolatet er sat til 900 mg/l (jfr. Kjeldsen,
1990), og det er endvidere antaget, at kun en mindre del af
lossepladsen giver anledning til perkolatdannelse. I over-
ensstemmelse med resultatet fra feltdispersionsforseget (Bitsch
et al., 1991) er der angivet meget sma verdier for dispersivi-
tetsparametrene: langsgdende horisontal dispersivitet o;,=0.46 m,
tvergdende horisontal dispersivitet ap,=0.02 m, langsg&ende
vertikal dispersivitet «=0.05 m og tvargdende vertikal dis-
persivitet a;y=0.001 m. I Figur 5.5 er den simulerede kloridfane
vist sammen med de boringer, der i Kristiansen og Laier (1990) er
tolket som perkolatpavirkede. Det bemzrkes, at der kun er delvis
overensstemmelse mellem disse boringers placering og perkolat-
fanens forleb. Dette skyldes bl.a., at der optrzder sekundare
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forureningskilder i omrdder, som ikke er medtaget i modelbe-
regningerne. Som et vasentligt trzk ved faneudbredelsen bemzrkes
den meget lille horisontale udbredelse.

45.00- Vertical numerical discretization --

38. 00+

31. 00+

|
!
1]

24, 00+

HREE

17.004

10. 00

¥y BB Impermeable bottom

Figur 5.2 Vertikal diskretisering af 3-dimensional model.

I Figur 5.6 er der vist sammenligninger mellem de observerede og
simulerede koncentrationsfordelinger over dybden. Da observa-
tionsmaterialet ikke er szrligt detaljeret, er sammenlignings-
grundlaget spinkelt, men bade observationer og simuleringer
viser, at forureningsfanen er afgrznset over et forholdsvist

snevert dybdeinterval.

Modelanalysen af forureningsspredningen fra lossepladsen har som
det vesentligste resultat vist, at fanen er udsat for en meget

lille dispersion bade i horisontal og vertikal retning.

10
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Figur 5.5 Simuleret horisontal udbredelse af kloridfane (25
mg/1 Cl) og perkolatpdvirkede boringer.
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5.2 Modellering af tracerudbredelse i Vejen injektionsfelt
({M5), Bitsch et al. (1991)

Ved Vejen injektionsfelt er der foretaget injektion af tritium og
klorid med henblik p& at undersege transport- og dispersions-
mekanismer i samme type grundvandsmagasin, som i omrddet omkring
Vejen losseplads. P& grundlag af koncentrationsmdlinger udfert pd
et stort antal vandprever, som er indsamlet fra et tat net af
observationsboringer, er der foretaget en kortlagning af de to

tracerskyers vandring gennem tracerfeltet, Bitsch et al. 1991.

I Figur 5.7 og 5.8 er vist henholdsvis den horisontale og
vertikale udbredelse af tritium til udvalgte tidspunkter. Som det
fremgdr af figurerne sker der en tydelig spredning af tracer i
langsgdende retning, som resulterer i en gradvis udstrazkning af
skyen med en heraf felgende formindskelse i maksimalkoncentratio-
ner. Spredningen p& tvars af hovedstremningsretningen bdde i
horisontal og vertikal retninger er derimod meget 1lille.
Spredningen af kloridskyen udviser de samme karakteristika
relativt set, men som fplge af densitetseffekter er der sket en
nedsynkning af skyen, sdledes at massemidtpunktet er placeret

dybere i grundvandsmagasinet end tilfzldet er for tritiumskyen.

Der er foretaget en razkke geologiske og hydrogeologiske under-
spgelser 1 tracerfeltet, Bjerg et al. (1991), som har dannet
grundlag for opstilling af en 3-dimensional grundvandsmodel med
henblik pd at tolke de observerede tracerbevagelser. Forsegs-
feltet er inddelt i 220 x 30 beregningspunkter 1 horisontal
planet og 9 beregningspunkter i vertikal retning med netsterrel-
ser pd henholdsvis 1.0 m og 0.5 m. I alt cpereres med 59400

numeriske beregningspunkter, Figur 5.9.

Den ¢ovre randbetingelse i form af nedsivning af nedbgr er
beregnet ved hjalp af UZ pd grundlag af daglige observationer af
nedbpr og potentiel fordampning, og den nedre randbetingelse ud-
gores af et lerlag, som regnes impermeabelt. Langs de lodrette
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Figur 5.7 Horisontal udbredelse af tritium til udvalgte tids-

punkter.
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Figur 5.9 Horisontal og vertikal diskretisering.

rande angives det hydrauliske trykniveau under antagelse af

hydrostatisk trykfordeling.

I omrddet er identificeret 3 horisontale lagfelger af sandaflej-
ringer, og i modellen forudsattes, at de hydrauliske parametre er
konstante indenfor de enkelte lag. Disse vardier er bestemt som
gennemsnit af en rzkke punktmdlinger i omraddet. Trods denne
forenkling af de hydrogeologiske forhold, er der opndet en meget
fin overensstemmelse mellem observerede og simulerede hydrauliske

trykniveauer, Figur 5.10 og 5.11.
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Figur 5.10 Observeret og simuleret grundvandsstand.

Herefter er der foretaget en kalibrering af dispersiviteterne,
indtil der er opn8et overensstemmelse mellem det observerede og
simulerede transportforleb af tritium, Figur 5.12 og 5.13.Kali-
breringen resulterede i folgende vardier for dispersiviteterne:
¢ y=0.45 m, au=0.001 m, y=0.05 m og ar=0.0005 m.Det andet
eksperiment, som involverede injektion af uorganiske kloridsalte,
var udsat for en initial vertikal fortrazngning som felge af
densitetskontrast mellem tracer og grundvand. Kompenseres for
dette problem ved at fordele traceren over dybden i selve
injektionspunktet er det imidlertid muligt at opnd en god
beskrivelse af det observerede udbredelsesforleb under anvendelse

af samme vardier for dispersiviteterne som ovenfor.

De parameterverdier for dispersiviteterne, som er bestenmt 1
forbindelse med de to tracerforseg er vasentligt lavere end de,
som hidtil har veret anvendt i ingeniermzssig praksis. Imidlertid
er de i overensstemmelse med resultater fra udenlandske tracer-
forseg, og der er derfor starke indicier for, at en forurenings-
fane opblandes i mindre grad end tidligere antaget, i hvert fald

n&r der er tale om relativt homogene alluviale aflejringer.
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Figur 5.12 Simuleret horisontal udbredelse af tritium
udvalgte tidspunkter.
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5.3 Modellering af uorganisk transport i Vejen injektionsfelt
(P4), Bjerg et al. (1992)

Med henblik p& at undersege spredningen af uorganiske stoffer og
ionbytningsprocesser under naturlige grundvandsstremningsforhold
samt at evaluere en 3-dimensional geokemisk transportmodel blev
der gennemfert et injektionsforseg ved Vejen injektionsfelt. P&
baggrund af et omfattende mdleprogram, som inkluderede hyppig
udtagning af vandprever fra en stort antal boringer samt analyser
for forskellige kemiske parametre, er der foretaget en kort-
lzgning af transport- og spredningsforholdene af de forskellige

stoffer.

Injektionsvandets sammensetning af uorganiske ioner, som er vist
i Tabel 5.1, er valgt, s& det ligner perkolat fra en typisk dansk
losseplads. Det fremgdr af tabellen, at de dominerende ioner er
klorid, natrium og kalium. I Figur 5.14 er udbredelse af de 3
injicerede stoffer vist, og som det fremgdr af figuren, er
udbredelsesmegnstret forskelligt, idet Xkloridfanen tydeligvis
spredes hurtigst. Natrium felger i starten klorid, men senere
spredes det noget langsommere, mens kalium udviser en kraftig

tilbageholdelse i hele perioden.

Tabel 5.1 Injektionsvandets og det naturlige grundvands kemiske

sammens#tning
Parameter Enhed Injektionsvand Grundvand
pH 6,9-7,2 5,5-7,5
Alkalinitet mekv/1l 1,6 0-4
Klorid mg/1l 6000 20-30
Calcium mg/1 70 30-75
Magnesium mg/1 3 30-50
Natrium ‘mg/1 2600 15-20
Kalium mg/1l 2000 15-65
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Tilbageholdelsen af natrium og kalium skyldes ionbytning, som er
den dominerende geokemiske proces. Natrium og kalium ionbytter
med calcium og magnesium, som initielt er bundet til sedimentet,
og der dannes derefter badde en calcium- og en magnesiumfane, som
felger kloridfanens udstrakning. Dette forhold er illustreret i
Figur 5.15, som viser gennembrudskurver for forskellige komponen-
ter. Som det fremgdr af figuren, bevager det frigivne calcium og
magnesium sig med samme hastighed som klorid. Samtidig bemzrkes,
at der sker et fald i koncentrationen til under baggrundskon-
centrationen af disse to komponenter umiddelbart efter passagen
af toppen, hvilket forklares med, at calcium og magnesium i det
bagfra kommende grundvand bytter tilbage pd sedimentet og dermed

fragdr vandfasen.

Gennem batchforseg samt analyser af naturligt grundvand og
sediment fra omrddet er der foretaget en bestemmelse af for-
skellige kemiske karakteristika for de uorganiske stoffer, se
Tabel 5.2. Disse kemiske karakteristika har derefter sammen med
de mdlte udbredelsesmenstre varet anvendt til evaluering af en 3-
dimensional geokemisk transportmodel. De fysiske 0g stregmnings-
messige forhold er ikke @ndret i modelsimuleringerne i forhold
til det modelkoncept, der er anvendt under tolkningen af
dispersionsforseget med en konservative tracer (Bitsch et al.,
1991).

Den opstillede 3~dimensionale streomnings- og transportmodel, som
danner grundlag for den geokemiske model, er slledes identisk med
den tidligere anvendte. Samtidig anvendes dispersiviteterne i de
tre hovedretninger, som de er bestemt i dispersionsforseget.
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Tabel 5.2 Selektivitetskoefficienter bestemt pd akvifermateria-
let fra Vejen injektionsfelt.

CEC Keumy Keama Kewx
Enhed _ meq/100 g mol/1l mol/1l
Baggrundsvardier 0.2-2.5 0.7-1 0.1-1 1.010%1.010°
Batchforseg - - 0.1-31 0.001-0.1
Inputparametre 1 c.7-1 5 0.03
i modellen

Den geokemiske model er opbygget som en ligevaegtsmodel, der er i
stand til at transportere flere stoffer under hensyntagen til
forskellige kemiske reaktioner, f.eks. kationbytning, komplek-
sering samt oplesning/udfzldning. Modellen er udviklet som et
"add-on" modul til SHE-modellen, og systemet virker som et to-
trins system, hvor transporten af stofferne findes ved lesning af
advektions-dispersionsligningen uden hensyntagen til de geokemi-
ske reaktioner, hvorefter den nye ligevagt findes ved iteration
i det algebraiske ligningssystem, der beskriver de geokemiske

processer.

Modelberegningerne, der som navnt udelukkende er gennemfort ved
anvendelse af de mélte geckemiske parametre, viser, som det

fremgdr af Figur 5.16, generelt god overensstemmelse mellem
simulerede og observerede koncentrationer af bade de injicerede

og de fra sedimentet ionbyttede stoffer.

Samlet har underéagelserne vist, at ionbytning er den dominerende
geokemiske proces, som nedvendigvis md tages 1 regning ved
analyse af forureningsspredning af uorganiske stoffer. Samtidig
viser det sig, at den geckemiske model er i stand til at beskrive
de vasentligste processer ved udelukkende at anvende mdlte

fysiske og kemiske parametre som grundlag.
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Figur 5.16 Gennembrudskurver for klorid, kalium, calcium og
magnesium i 4 filtre placeret 35 m nedstrems injek-
tionsboringerne. Den fuldt optrukne 1inje angiver
modelsimuleringen, mens symbolerne angiver feltobser-

vationerne.

5.4 Modellering af tracerudbredelse i kalkmagasin ved Karlstrup
(M3), Brettmann og Jensen (1992)

Med henblik p& at undersege de hydrauliske og transportmessige
forhold 1 et kalkmagasin er der foretaget feltunderseggelser
omfattende hydrauliske test og tracerforseg ved en lokalitet nar
Karlstrup. Kalkbjergarter er karakteriseret ved en dobbeltpores
struktur med et spr®kkedomzne, som har en poresitet af sterrel-
sesordenen 0.1-2.0% af bjergartsvoluminet, og et matrixdomene med

en porositet af sterrelsesordenen 20-40%.
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Da den hydrauliske ledningsevne i sprazkkerne er flere storrelses-
ordener storre end i den omgivende matrix, er vandtransporten i
hovedsagen knyttet til sprekkedomznet. Opleste forurenende
stoffer, som felger med grundvandet, feres med stor hastighed
gennem sprzkkesystemet som folge af den meget lille poresitet.
Samtidig hermed sker der en udveksling af stof ved diffusion
mellem sprzkker og matrix i samme ¢jeblik, der optrazder kon-
centrationsforskelle mellem de to domzner, se f.eks. Freeze og
Cherry (1979). Transport og spredning af opleste forurenings-
stoffer er derfor meget anderledes i opsprakkede formationer end

i alluviale aflejringer.

Feltunderseogelserne er gennemfert indenfor rammerne af projekt H9
(Jacobsen, 1991), hvorimod tolkningen af transport- og spred-
ningsmekanismerne i det undersegte grundvandsmagasin er foretaget

som led 1 projekt M3, (Brettmann og Jensen, 1992).

Underseogelsesomrddet har en udstrakning pd 80 x 120 m indenfor
hvilket, der er etableret 10 boringer. I disse er der udfert
Separations-Injektions-Test med henblik p& at bestemme for-
delingen af hydraulisk ledningsevne, og der er foretaget mdlinger
af trykniveauet. Videre er der foretaget to kortvarige prevepump-
ninger og udtaget uforstyrrede sedimentprever, som tilsammen

muligger bestemmelse af spraekke- og matrixporesitet.

Der er udfert to sporstofforseg i omradet ved at separationsin-
jektere sporstof i form af lithium (LiCl) over et dybdeinterval
i en boring og efterfelgende observere koncentrationsforlebet i
fem niveauer i en nedstremsbkbeliggende boring, hvor der er
installeret fem'pumper. Gennembrudskurverne har alle et asym-
metrisk forleb karakteriseret ved et hurtigt gennembrud og
langsom aftagen, hvilket er indicier p&, at transporten foregdar

i et opsprzkket system.

Med henblik p& at etablere en sammenhzngende beskrivelse af
stremnings- og transportforholdene i det undersegte omrdde er der

opstillet en 3-dimensional grundvandsmodel. Der er taget



52

udgangspunkt i SHE-systemets grundvandsmodel, men for at kunne
beskrive stofudbredelsen i en opsprakket bjergart er modellen
udbygget, sdledes at vandfasen opdeles i en mobil og ikke-mobil

komponent, ligning 2.12.

Stremningen beskrives i et modelnet, som dezkker et omrdde pd ca.
150 x 150 m omkring forsegsfeltet, hvorimod stoftransporten kun
simuleres i et mindre omrdde af hensyn til computertiden, Figur
5.17. Stremningsmodellen indeholder 38 x 38 X 9 numeriske
elementer, som har en sterrelse pd 4 x 4 x 2.2 m, Figur 5.17 og
5.18. I modelomradet for stoftransport anvendes en horisontal

diskretisering pd 2 x 2 m.

De geologiske forhold i omradet er i modellen reprasenteret ved
en ovre 10 m dyb mere permeabel zone og en nedre mindre permeabel
zone af ca. 9 m’s dybde. Som udgangspunkt er der antaget en
forskel i hydrauliske ledningsevne mellem de to horisonter pd en
faktor 10, hvorefter der er foretaget mindre justeringer ved at

kalibrere mod mdlte trykniveauer i boringerne indenfor omré&det.

Transportparametrene er kalibreret mod de gennembrudskurver, som
er opnadet 1 tracerforsegene. I forste omgang blev der forsegt
anvendt en traditionel enkeltporgsitetsmodel, hvor stoftrans-
porten udelukkende foregik i sprzkkesystemet. Som det fremglr af
Figur 5.19 resulterede det i for hurtige transporttider og for
hgje koncentrationer. Introduceres en  dobbeltporesitets-
beskrivelse i modellen, er det derimod muligt at opnd en god
beskrivelse af de observerede koncentrationer. I den forbindelse
har det v&ret nedvendigt at introducere en vardi for matrix-
poresiteten, som er mindre end den malte, for at kunne beskrive
de mdlte gennembrudskurver. Den fysiske forklaring p& dette
forhold er, at kun en mindre del af matrixporepsiteten deltager

aktivt i1 diffusionsudvekslingen mellem de to domaner.
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Figur 5.19 Observerede og simulerede gennembrudskurver (enkelt-
og dobbeltporpsitetsmodeller).

5.5 Modellering af afvergeforanstaltninger (R4), Refsgaard og
Serensen (1991)

Med henblik p& at underseoge effektiviteten af forskellige
hydrauliske afvargeforanstaltninger pd forureningsudbredelsen fra
Vejen losseplads er den opstillede og kalibrerede stremnings- og
stoftransportmodel taget i1 anvendelse. De fysiske (geologiske)
samt stremnings- og transportm@ssige forhold er séledes anvendt
uzndrede i1 forhold til modelleringen af forureningsudbredelsen
(Jensen et al., 1991). Der er dog her anvendt en 1lidt grovere
modelopstilling med et 20 x 30 x 10 numerisk net med netsterrel-

ser p& 50 m x 50 m x 2 m til at diskretisere omradet.
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Under antagelse af station®are stromningsforhold og med den i 1990
simulerede forureningsudbredelse som udgangspunkt er der
foretaget simuleringer af perkolatspredningen under 5 alternative

afvergeforanstaltninger. De 5 afvergeforanstaltninger har inklu-

deret:

A - oppumpning langt fra lossepladsen

B - oppumpning t&t ved lossepladsen

C - hydraulisk fiksering af forureningskilden
D - fysisk afskarmning af lossepladsen

E - separationspumpning

For hver af afvergeforanstaltningerne er der foretaget be-
regninger af stoffjernelsen som funktion af ydelsen p& af-
veargeboringerne, hvilket har resulteret i de i Figur 5.20 viste

"effektivitetskurver".
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Figur 5.20 Effektivitetskurver for de forskellige afvergeforan-

staltninger.
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Den traditionelle afvargeforanstaltning med placering af
afvergeboringer relativt langt fra forureningskilden med
efterfolgende oppumpning af store vandmzngder med smd kon-
centrationer viser sig 1 dette tilfzlde at vare den mindst
effektive foranstaltning. En placering af boringer t®zt pa kilden
eller anvendelse af separationspumpningsteknikken kraver flere
forundersegelser, men til gengzld skal der efterfelgende pumpes
op til 50% mindre vand bort fra reservoiret for at opretholde
samme rensningsgrad som ved oppumpning langt fra kilden. Samtidig
vurderes det dog, at oppumpning langt fra kilden er den mest
"gsikre" metode, hvis forureningsudbredelsen er usikkert bestemt,
idet risikoen for, at forureningsfanen bevager sig forbi
afvergeboringerne, er mindre end hvis disse er placeret tat pa

forureningskilden.

Hvis forureningsfanen har en begrznset udstrakning i vertikal
retning kan separationspumpning komme p& tale som afvargeteknik.
Ved denne metode filterszttes over hele det forurenede magasins
tykkelse, hvorefter der placeres flere pumper i filtret.
Pumpernes ydelser tilpasses, s& der opstdr et eller flere
vertikale vandskel, som afgreznser fanen, hvorefter en del af det
oppumpede vand er uforurenet, mens resten har en hojere foru-

reningsgrad end ved oppumpning med kun en pumpe.

Under visse geologiske og stremningsmaessige omstandigheder kan
mere avancerede afvargemetoder vise sig at vare sardeles
effektive sammenlignet med mere traditionelle metoder. En styring
af grundvandsspejlet under forureningskilden v.hj.a. afverge-
boringer opstrems kilden, hvorfra der oppumpes rent grundvand,
som efterf@lgendé injiceres nedstrems kilden, kombineret med en
oppumpning af det nedsivende perkolat viser sig at vare op til 10
gange sd effektiv som en afvargepumpning langt fra kilden.
Ligeledes vil en nedramning opstrems kilden af en fysisk barriere
ned til en eventuel lavpermeabel horisont kombineret med en
mindre oppumpning af det nedsivende perkolat vare en ganske

effektiv afvaergeforanstaltning. Som navnt Kkraver disse metoder
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dog specielle gunstige geologiske forhold, ligesom forunder-

spgelsesarbejdet vil vere relativt stort.

Modelanalysen har s&ledes som det vasentligste resultat vist, at
effektiviteten af forskellige afvargeforanstaltninger i form af
renselsesgrad som funktion af nedvendig afvargeoppumpning kan
udvise stor variation. Valget af afvargemetode beror primzrt pd
omrddets geologiske og hydrogeologiske struktur, forurenings-
kildens karakteristika, forureningsudbredelsen samt detaljerings-
graden 1 de udferte forundersegelser.
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6. 2- ELLER 3-DIMENSIONAL MODELLERING

Feltundersegelserne omkring Vejen losseplads har klart dokumen-
teret, at forureningsfanens udbredelse 1 det underliggende
grundvandsmagasin foregik indenfor snavre omradder bade i
horisontal og vertikal retning. I forhold til lossepladsens
arealmessige udstrazkning og le#ngden af transportvejen er der tale
om en meget lille spredning, hvilket er overraskende i relation
til den gangse opfattelse af transport- og dispersionsforhold.
Lossepladsens langde pd tvars af stremningsretningen er ca. 450
m, mens fanens bredde er ca. 200 m. Tilsvarende er tykkelsen af
de ovre kvartzre aflejringer af sterrelsesordenen 20 m, hvoraf
kun et interval af ca. 5 m’s tykkelse er pavirket af forurening.
Lignende forhold blev observeret ved det nazrtliggende tracerfelt,
hvor der ligeledes blev konstateret en meget lille spredning i

transversale retninger.

Indenfor rammerne af Miljestyrelsens NPO projekt blev foretaget
feltundersegelser af spredningen af nitrat og tritium i grund-
vandsoplandet herende til Rabis bzk. I den forbindelse blev
ligeledes konstateret, at forureningsfanerne er afgranset
indenfor relativt korte vertikale intervaller som felge af en

ikke s®rlig effektiv vertikal opblanding.

Den meget beskedne spredning i1 specielt den vertikale retning,
som blev dokumenteret i disse undersegelser, er dog ikke
enkeltst8ende tilfzlde, idet en rakke udenlandske forseg o9
observationer har dokumenteret samme fznomen (se f.eks. Mackay et
al., 1986; Garabedian et al., 1991; Friend et al., 1989). De
fleste underswgélser og observationer har varet foretaget i
alluviale og relativt homogene sandede aflejringer, men meget
tyder dog pd, at den ofte benyttede approksimation, at foru-
reningen kan regnes javnt fordelt over dybden efter en transport-
afstand p& ca. 10 gange den mattede lagtykkelse (3fr. Bear,

1979), forekommer at vare stazrkt overdreven.
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De fleste modelundersegelser til dato har behandlet grundvands-
forurening som et 2-dimensionalt horisontalt problem, hvor
forureningen regnes javnt fordelt over den mzttede lagtykkelse.
Udgangspunktet for transportberegningerne er hermed de velkendte
2-dimensicnale numeriske stromningsmodeller, som beskriver
grundvandsstremninger pa grundlag af oplysninger om transmis-
sivitetsfordelingen. Denne type af modeller har traditionelt
veret anvendt til vandressourceopgoerelser og herunder konsekvens-
vurderinger af grundvandsindvindinger, og det har derved varet
naturligt at basere transport- og spredningsberegningerne pé
dette grundlag. Den mest anvendte model af denne type er MOC-
modellen udviklet af U.S. Geological Survey (Konikow og Bredeho-
eft, 1978).

For s8 vidt angdr vandstremningsberegninger og herunder konse-
kvensvurderinger af foreget grundvandsindvinding er 2-dimensiona-
le numeriske modeller i mange situationer velegnede varktejer,
ndr der er tale om forholdsvis ensartede geologiske forhold som
tilfeldet er i Vejen omradet. Derimod vil en meget kompliceret
geolegisk opbygning, hvor der optrazder flere forskellige typer af
reservoirer, og hvor der sker vandudveksling mellem de enkelte
reservoirer og vandlegb krzve anvendelse af enten en flerlags-
eller 3-dimensional model og ofte endog en integreret over-
fladevands-grundvandsmodel, for at tilvejebringe pdlidelige
forudsigelser af indgreb 1 systemet. Eksempler pd& sé&danne
modelbeskrivelser er Susd undersegelsen (Refsgaard cog Stang,
1981) og modelundersegelsen i Arhus amt (DHI, 1989).

I konsekvens af at en forureningsfane normalt er udsat for en
meget beskeden vertikal opblanding, vil 2-dimensionale modeller
i de fleste tilfxzlde ikke give et realistisk billede af kon-
centrationsfordelingen i grundvandet, og 3-dimensionale modeller
er derfor pakravet. I litteraturen skelnes mellem begreberne
"resident" og "flux" koncentrationer (Parker og van Genuchten,
1984), som reprazsenterer henholdsvis den koncentration, som kan
médles i en mindre vandpreve udtaget i1 et givet punkt i reser-

veiret, og koncentrationen i1 en indvindingsboring, hvor der er




61

sket en fluxmidling over det filtersatte interval. Hvis der
onskes foretaget vurderinger af "resident" koncentration er en 3-
dimensional modelbeskrivelse som tidligere beskrevet pdkravet,
hvorimod "flux" koncentration i indvindingsboringer i nogle
tilfelde kan beregnes ved hjzlp af en 2-dimensionale model, idet
denne modeltype foretager en fluxmidling over den mzttede
lagtykkelse. En 2-dimensional model kan dog kun retferdiggeres i
det tilfzlde, hvor der ikke forekommer markante forskelle i de
hydrauliske forhold over dybden, og hvor boringen er filtersat

over hele dybden.

ved kemisk modellering vil det i realiteten altid vare nedvendigt
at tage hensyn til koncentrationsvariationer over dybden, fordi
de kemiske ligninger er starkt ikke-linezre og derfor ikke blot
kan bruges p& gennemsnitskoncentrationer. Det md derfor forventes
at praktisk anvendelighed af kemisk modellering vil vare betinget

af 3-dimensional modellering.

Et vigtigt aspekt i spergsmédlet om 2- eller 3-dimensional
modellering er gennemskueligheden af modelforudsatninger og -
resultater for personer uden detailkendskab til matematiske
modeller. Det er en helt klar generel erfaring, at det tvarfag-
lige samspil mellem bl.a. "feltfolk" og "modelfolk" (las:
geologer og ingenierer) er meget mere frugtbart, ndr der arbejdes
med 3-dimensionale modeller. Det skyldes utvivlsomt, at 3-
dimensionale modeller kan benytte eksisterende geologiske
informationer som direkte inputdata. Det er dermed muligt, at
udnytte den vesentligste styrke ved en model, nemlig at den pé
kvantitativ form kan bruges til at teste, hvordan alternative
geologiske hypoteser er 1 overensstemmelse med eksisterende
hydrogeologiske data, og hvilken effekt usikkerhed om geologiske

forhold f&r p& usikkerheder for f.eks. forureningsspredning.

Det tilgrundliggende datagrundlag for stoftransportmodellering er
geologiske informationer, som i mere eller mindre fuldstandig
form findes som 3-dimensionale data. Eftersom sddanne data altid

ber inddrages som grundlag for en modelopstilling, vil det i
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praksis ikke vare vasentligt mere ressourcekravende at opstille
©og anvende en fuld 3-dimensional model sammenlignet med en 2-
dimensional model. Dette kraver dog, at det nedvendige stettepro-

grammel er til stede, jfr. Kapitel 15.

Det kan derfor konkluderes, at beskrivelse af forurenings-
spredning som hovedregel altid ber ske i form af en 3-dimensional
model. Muligheden for at anvende 3-~dimensionale modeller i

praksis diskuteres nzrmere i de efterfelgende kapitler.
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7. GEOLOGISKE OG HYDRAULISKE PARAMETRE

En af hovedkonklusionerne, som er fremkommet som resultat af
modelaktiviteterne indenfor Lossepladsprojektet, har varet, at 3-
dimensionale numeriske modeller vil vere pakravet i langt de
fleste forureningstilfzlde for at Kkunne udfere pdlidelige
simuleringér af forureningsspredningen og effekten af afvargetil-
tag. For de 1lidt sterre problemer vil anvendelse af en 3-
dimensional model ofte involvere flere end 100.000 beregnings-
punkter, og da der skal angives vardier for de hydrauliske
parametre (hydraulisk ledningsevne 1 x, Yy og 2 retninger,
magasintal, poresitet) i samtlige beregningspunkter, er man
dermed konfronteret med =t meget alvorligt dataproblem. Det er
selvsagt urealistisk at forestille sig indsamlet geologisk og
hydrogeologisk information for alle aktuelle beregningspunkter,
og det er derfor vigtigt at udnytte og kombinere de forskellige
informationer og data om det undersegte omrddes opbygning,
sdledes at der kan foretages en kvalificeret interpolation og

ekstrapolation.

Erfaringerne fra lossepladsundersggelsen og de pvrige 3-dimensio-
nale modelopstillinger har varet, at det er af afgerende
betydning at etablere en god beskrivelse af den overordnede
geoclogiske opbygning og herunder specielt den rumlige udbredelse
af de enkelte lagfglger. Denne information kan tilvejebringes ved
at kombinere geologiske, hydrologiske og geofysiske under-
segelsesmetoder, sdledes at bdde punkt- og fladeinformationer
udnyttes, og at disse kombineres ud fra en geologisk forstdelse
for omrédet.

En hensigtsmassig made hvorpd den geologiske information kan
indbygges i den numeriske model er feorst at definere den
geologiske opbygning i en razkke profilsnit gennem omrddet, og
derefter sammenstille disse snit i et fence-diagram for at danne
sig et indtryk af de overordnede geologiske forhold. De geologi-
ske profiler digitaliseres herefter, idet der samtidig defineres

en raxkke forskellige lagforekomster, som Kkarakteriserer den
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geologiske opbygning. Endelig kan den horisontale udstrzkning af
disse lagforekomster vurderes og digitaliseres, hvorefter den
komplette geologiske model er kvantificeret. Hele denne proces
kan forenkles betydeligt under anvendelse af databehandlings- og

grafisk programmel.

Efter at have kvantificeret den geologiske opbygning ved at
definere den horisontale og vertikale udbredelse af de lagserier,
som karakteriserer omrd&det, skal fordelingen af de hydrauliske
parametre specificeres for hvert enkelt lag. Den vasentligste
parameter bdde i relation til vandstremning og forureningstrans-
port er hydraulisk ledningsevne. Denne parameter vides at udvise
en betydelig rumlig variation selv indenfor den samme geologiske
lagserie. Badde ved modelleringen af forureningsspredningen fra
lossepladsen og udbredelsen af tracerskyen i tracerfeltet er der
som udgangspunkt antaget, at den hydrauliske ledningsevne er
konstant indenfor de respektive lagfelger, hvormed de respektive
omrdder er karakteriseret. Dette har i begge tilfzlde resulteret
i s®rdeles gode beskrivelser af bdde trykniveau og overordnet
faneudbredelser, og der har kun varet behov for mindre Jju-
steringer for at opnd de simuleringer, som er diskuteret i
Kapitel 5. Tilsvarende erfaringer er ligeledes opndet i andre
modelanvendelser, hvilket peger i retning af, at den geologiske
lagfelgeopbygning i kombination med reprasentative vardier for
den hydrauliske ledningsevne indenfor de enkelte lag, er meget
vesentligt input i forbindelse med anvendelse af 3-dimensionale
modeller. Derimod har fordelingen af hydraulisk ledningsevne
indenfor lagene vist sig at have mindre betydning, ndr der er
tale om at simulere de overordnede stremnings- og transportfor-
hold, men fordelingen af denne parameter har selvfelgelig stor

betydning for de lokale koncentrationer.

Som beskrevet ovenfor er det praktisk umuligt at mdle de
parametre, som indgdr i en numerisk model, i samtlige beregnings-
punkter, og der vil derfor altid v@re usikkerhed knyttet til
enhver modelsimulering som fglge af det usikre datagrundlag.
Storrelsen af denne usikkerhed afhanger af omfanget af det
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tilgengelige datamateriale, men afhznger desuden af en rzkke
skalaparametre herunder bl.a. afstanden fra forureningskilden,
forureningskildens arealmassige udstrazkning og persistensen af
den geologiske variabilitet. Tt ved kilden er der normalt stor
usikkerhed knyttet til beregningsresultaterne, hverimod usikker-
heden har tendens til at blive reduceret for storre transportaf-
stande, fordi effekten af de tilstedevarende lokale heterogenite-
ter udglattes. Ved hjzlp af stokastiske metoder er det muligt at
relatere usikkerheden pd simuleringsresultaterne til usikkerheden
p&4 de indgdende parametre. Den mest generelle metode er Monte
Carlo simulering, hvor der genereres en rzkke realisationer af
den hydrauliske ledningsevne p& grundlag af statistiske data
(middelverdi, spredning og rumlig korrelation), som herefter
introduceres i den numeriske model. Ved at analysere simulerings-
resultaterne statistisk er det muligt at opstille kvantitative
md1 for usikkerheden. Ved Monte Carlo simulering er det muligt at
tage hejde for deterministiske informationer i form af sikre
oplysninger om den geologiske opbygning og konKkrete mdlinger af
de hydrauliske parametre ved at generere realisationer mellem
mélepunkterne, van Rooy (1987). Stokastisk grundvandsmodellering
er en meget omfattende disciplin, hvor der i disse &r foreglr et

omfattende udviklingsarbejde, se fx. Sudicky og Huyakorn (1991).

Spergsmdlet om, hvorvidt det hydrogeologiske datagrundlag i
Danmark er tilstrazkkeligt til pdlidelig 3-dimensional modellering
i praksis, m8 generelt besvares bekrazftende. Det eksisterende
grundlag vil i langt de fleste tilfazlde vare tilstrzkkeligt til
en indledende modelundersegelse, hvorimod 1lokale supplerende
feltunderspgelser ofte vil vare nedvendige for at opnd sa
nejagtige modelbéregninger, at de f.eks. kan udggre tilstrakke-

ligt grundlag for beslutninger om afvargeforanstaltninger.

Eftersom nejagtigheden af modelberegninger er direkte afhazngige
af hvor detaljeret og nejagtigt datagrundlaget er, vil der
imidlertid altid vare teknisk begrundede gnsker om at forbedre
datagrundlaget. Hvorvidt det kan betale sig at indsamle yderli-

gere data i en konkret situation afhanger af omkostningerne
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herved i forhold til nyttevardien af ekstra data. Der er et klart
behov for i de kommende ar at f& udviklet forbedrede og gkonomisk
attraktive teknologier til etablering af det 3-dimensionale
hydrogeologiske datagrundlag. I den sammenhzng md det forventes,
at geofysiske mdlemetoder vil blive videreudviklet og finde

vesentligt eget anvendelse i praksis.
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8. NUMERISK DISKRETISERING

Valg af diskretiseringsgrad i en numerisk model er et kompromis
mellem p& den ene side ensket om en tilstrzkkelig oplesning og
npjagtighed i beregningsresultaterne og pd den anden side en
overkommelig beregningstid p& computer. I rapport Ml (Jensen et
al., 1991) er inkluderet sensitivitetsberegninger for dis-
kretiseringsgraden, hvor det er demonstreret, at bidde kon-

centrationsniveau og spredning er pdvirket heraf.

Den vertikale diskretisering influerer pd spredningen og
fordelingen over dybden, s8ledes at ved sterre diskretisering fés
en storre spredning og dermed mindre koncentrationer. Derimod vil
den gennemsnitlige koncentration over hele dybden ikke pavirkes
i s®rlig stor grad, og gennemsnitskoncentrationer kan 1 nogle
situationer simuleres med stort set samme ngpjagtighed med en 2-

dimensional model.

Den horisontale diskretisering har ligeledes indflydelse p& den
horisontale spredning af en forureningsfane, og desto grovere
inddeling, der anvendes i simuleringen, desto sterre horisontal
dispersiv spredning, introduceres i beregningerne. Nadr diskreti-
seringen kommer under en vis sterrelse, giver en yderligere
forfining normalt ikke anledning til en vasentlig forbedring af

den numeriske dispersion.

Det er ikke muligt at opstille generelle detaljerede retnings-
linier for hensigtsmessige valg af numerisk diskretisering, da
det afh@nger af en razkke forhold herunder krav til detaljerings-
grad, transportproblemets skala, kildens skala samt modellens
numeriske nejagtighed. Generelt kan dog siges, at hvis der onskes
foretaget simuleringer af fanens vertikale placering, ber der
vere mindst 3 beregningspunkter indenfor fanen, og tilsvarende
ber der vere mindst 25 beregningspunkter indenfor fanens

horisontale udstrezkning.
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P& baggrund af erfaringerne fra Lossepladsprojektet og modelbe-
regninger fra andre lossepladser, kan det konkluderes, at til
undersggelser af forureningsspredning fra "punktkilder" er den
valgte diskretisering for Vejen Losseplads p&d 25 x 25 x 2 m
sandsynligvis i overkanten af det optimale. Dvs. at det mi
forventes, at fremtidige undersggelser vil anvende finere
diskretisering i takt med muligheden for foregede computerres-

sourcer i de kommende Ar.

Til forureningsproblemer stammende fra fladebelastning viser
erfaringerne fra NPO projektet, at en vasentlig grovere dis-
kretisering er tilstrazkkelig i horisontal retning, hvorimod den
vertikale diskretisering ber vare af samme sterrelsesorden som i
tilfezldet med punktkilder.

Et specielt problem knytter sig til fastszttelsen af randbe-
tingelserne ved modelberegninger for lossepladser. P& grund af
den meget lille diskretisering og de som regel smd& transpor-
tafstande vil modelomrader ofte kunne nejes med en lzngdeskala af
sterrelsesorden 1 km. Det er imidlertid n®sten aldrig muligt at
finde passende randbetingelser (vandleb, impermeable omrdder,
faste wvandskel eller lignende) pad en s&dan 1lokal skala. En
modellering, der baseres udelukkende pa& en 1lokal skala, wvil
derfor ofte vazre domineret af de wvalgte randbetingelser og
felgelig szrdeles ungjagtig. Derfor er der ba8de for Vejen
Losseplads og for kalkmagasinet ved Karlstrup som baggrund for
den lokale stoftransportmodel opstillet en sdkaldt regional model
dzkkende et vasentligt sterre omrade. Med den regionale model
foretages kun strgmningsberegninger i et grovere net. Randbe-
tingelserne for den lokale model overfgres i form af trykniveauer
eller stremninger fra den regionale model. Samme metode blev
anvendt ved modelundersggelserne i Arhus-omrddet (DHI, 1989),
hvor de overordnede stremningsforhold under lossepladser i mange
tilfelde styres af variationer i1 oppumpning fra forskellige kil-
depladser. SHE har sidledes indbygget en facilitet til automatisk
udtagning af randbetingelser fra en regional model til brug i en
lokal model.



69

9. PERKOLATSPREDNING UNDER STATIONARE/IKKE-STATIONERE
STREMNINGSFORHOLD

Hidtil har transportberegninger sadvanligvis veret udfert under
antagelse af station#r grundvandsstremning, fordi tidsskalaen for
forureningstransport normalt er veasentligt lazngere (mange &r) end
tidsskalaen for de sazsonmessige variationer, sdledes at der
formodes at ske en udjevning indenfor simuleringsperioden. Imid-
lertid udviser nedsivningen en s@sonme&ssig variation og en
variation fra &r til &r, som vil give anledning til fluktuationer
i de hydrauliske trykniveauer og dermed i strgmningshastigheder
og -retninger. Variationer i hastigheden vil ikke pdvirke fanens
horisontale spredning, men kun hastigheden af transporten, og set
over en &rrzkke har denne variation derfor minimal betydning.
Derimod vil fluktuationer i retningen pdvirke den laterale
dispersion, og hvis denne mekanisme ikke tages i regning, skal

der ske en kunstig foregelse af den transversale dispersivitet.

I Rapport M1 (Jensen et al., 1991) er betydningen af denne
mekanisme undersegt nzrmere ved at udfere simuleringer af
forureningsspredningen bdde under stationzre og ikke-stationazre
streomningsforhold. I Figur 9.1 er vist den simulerede areal-
messige perkolatspredning efter 18 a&r for bade stationzre og
ikke-stationzre stremningsforhold. Som det fremgdr af figuren har
stoffanen beregnet pd grundlag af ikke-stationar vandstremning en
mere sydlig retning, men den laterale dispersion af den over-
ordnede faneudbredelse er tilsyneladende ikke forgget vesentligt.
P& lokal skala og herunder ikke mindst tzt pd forureningskilden
kan imidlertid konstateres forskelle i simuleringsresultaterne,
som felge af perkolatproduktionens tidsmessige variation.
Specielt for nerfeltet er det derfor vasentligt at medtage de
sesonmassige variationer i tolkningen af mdlingerne, hvorimod det
er mindre betydningsfuldt 1 fjernfeltet. Stort set sanmme
observationer blev foretaget i tracerfeltet, hvor de sa@sonm&zssige
fluktuationer ligeledes kun pavirkede transportforlebet i mindre

grad.
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Figur 9.1 Simuleret perkolatspredning under stationzre (—) og
ikke-stationzre (---) stremningsforhold.
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Det skal understreges, at de geologiske forhold i det undersegte
omrdde er meget homogene, hvilket bl.a. manifesterer sig i, at
fluktuationerne 1 det hydraulisk trykniveau indenfor omraddet
stort set er i fase, og der genereres derfor ikke transversale
stromningskomponenter af betydning over szsonen. Samtidig er
lossepladsens beliggenhed 1langt nedstrems et grundvandsskel
medvirkende til, at stremningsretningen ikke varieres vasentligt
i tiden. Disse forhold har selvsagt stor betydning for de
konklusioner, som er fremkommet i nervarende rapport. Under andre
og mere variable geologiske forhold kan det p8 ingen made
udelukkes, at de szsonmassige variationer i grundvandsstrgmningen
kan ege dispersionen i et vasentligt sterre omfang end tilfazldet

er ved Vejen.
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10. DISPERSION

Transport af opleste ikke-reaktive forureningsstoffer i grundvand
regnes traditionelt at vare bestemt af de to processer advektion
og dispersion. Advektion refererer til den transport, som sker
med middelbevagelsen af grundvandet, og dispersion beskriver
transporten, som skyldes de lokale hastighedsvariationer omkring
middelbevazgelsen, Freeze og Cherry (1979). Disse hastigheds-
fluktuationer skyldes de altid tilstedeverende inhomogeniteter i

de geologiske lagfglger.

Den klassiske matematiske model for transport og spredning af op-
loste stoffer i porose medier er advektions-dispersionsligningen,
som er udledt under antagelse af, at dispersionsprocessen kan be-
skrives ved Ficks diffusionslov, Bear (1972). I ligningen indgdr
som parametre dispersiviteter, som reprasenterer spredningen pé
langs og pd tvers af stromningsretningen. Advektions-dispersions-
ligningen er oprindeligt udledt for en skala reprasenterende det
"representative elementary volume (REV)", jfr. Bear (1979), hvil-
ket til alle praktiske formal kan antages at svare til skalaen i
laboratorieopstillinger. Imidlertid har ligningen i stort omfang
veret anvendt til beskrivelse af stofspredningen i1 felten, hvor
dispersiviteterne s& er forhejet en sterrelsesorden eller mere
for at beskrive den sterre spredning, som den heterogene

geologiske opbygning giver anledning til.

Dispersiviteterne har i den forbindelse typisk varet anvendt som
kalibreringsparametre. Feorst er der foretaget en kalibrering af
en stremningsmodel p8 grundlag af hydrogeclogiske data, primart
transmissiviteter og potentialer, hvorved der er etableret en be-
skrivelse af den advektive udbredelse. Dernast er en stoftrans-
portmodel kalibreret ved at justere p& dispersiviteterne, indtil
der p& grundlag af sken for kildestyrke opnds en god beskrivelse
af de foreliggende koncentrationsmdlinger i det pdvirkede maga-
sin. Da det altid er vanskeligt at kvantificere kildestyrkens
historiske udvikling, og da der oftest kun foreligger et mindre

antal Koncentrationsmdlinger, er ovennavnte metode til be-
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stemmelse af dispersiviteterne forbundet med betydelig usikker-
hed.

I Lallemand-Barries og Peaudecerf (1978) samt Gelhar et al.
(1985) er der foretaget en sammenstilling og diskussion af en
rekke feltmdlinger af den langsgdende dispersivitet. Af disse
sammenstillinger fremgdr, at dispersiviteten tilsyneladende er
skalaafhengig, og at der er tale om en betydelig spredning pa
resultaterne selv inden for samme aflejringstype og for samme
transportafstande. Den fysiske forklaring pd disse observationer
henfgres til jordlagenes heterogene opbygning, og den deraf
afledede variation 1 de hydrauliske parametre og herunder
specielt den hydrauliske ledningsevne. Dette betyder, at for
sterre transportafstande vil forureningsfanen blive udsat for
flere og flere inhomogeniteter, og dermed skal introduceres en
sterre dispersivitet for at beskrive den heraf afledte spred-
ningsmessige effekt. Tilsvarende ger sig gazldende, at desto mere
inhomogent magasin, der er tale om, desto sterre dispersivitet
skal anvendes. Problemstillingen er yderligere kompliceret af, at
de to transportmekanismer advektion og dispersion ikke er uaf-
hengige sterrelser, fordi dispersion i princippet kan opfattes
som en reststerrelse afheangig af detaljeringsgraden af den
advektive beskrivelse. Hvis der er et omfattende hydrogeclogisk
datamateriale til stede, sdledes at det er muligt at opstille et
detaljeret stremlinienet, kan sterstedelen af stoftransporten
relateres til advektion, og reststerrelsen - dispersion - er da
meget 1lille. Det omvendte ger sig galdende, hvis der kun
foreligger sparsomme hydrogeclogiske oplysninger, idet hoved-
parten af transporten da beskrives ved dispersion, fordi
stremlinierne ikke kan beskrives sarlig detaljeret. Dette forhold
er selvsagt med til at give et meget tilslegret billede af
stoftransport i grundvand. Samtidig skal dog ogsd navnes, at de
fleste forspg, som er sammenstillet i de to ovennavnte publika-
tioner, er behazftet med betydelig usikkerhed som felge af usikre
forsegsomstendigheder, og det er derfor ikke muligt at drage
endegyldige konklusioner p& det grundlag.
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I forbindelse med en rakke teoretiske undersggelser, hvor den
hydrauliske ledningsevne opfattes som en stokastisk variabel, er
der etableret sammenhznge mellem dispersivitet og variation i
hydraulisk ledningsevne, se fx. Dagan (1982), Dagan ({(1984),
Gelhar og Axness (1983), Gelhar et al. (1979) og Matheron og de
Marsily (1980). Disse teoretiske arbejder har endvidere pdvist,
at dispersionsprocessen i visse tilfzlde ikke kan beskrives ved
en Ficks diffusionsanalogi i nerfeltet, fordi dispersiviteten
vokser mod en asymptotisk vardi, som mdske forst nds efter

transportafstande pd flere hundrede meter.

Generelt kan siges, at der er en rzkke uafklarede forhold omkring
anvendelse af advektions-dispersionsligningen til beskrivelse af
forureningsspredning i naturlige grundvandsmagasiner og herunder
ikke mindst omkring bestemmelsen af dispersiviteten. Dette har
foranlediget, at der i udlandet har varet udfert kontrollerede
stor-skala dispersionsforseg med henblik p& at undersege disse
forhold pd grundlag af veldokumenterede data. De tre kendteste
forseqg er Borden Air Force Base, Freyberg (1986) og Mackay et al.
(1986), Cape Cod, Garabedian et al. (1988) og Twin Lake, Killey
et al. (1988).

I alt er der sdledes tale om meget beskedent antal kontrcllerede
stor-skala forseg, og da der samtidig ikke har veret udfert et i
Danmark, var det en af bevaggrundene for at gennemfere et

dispersionsforseg som led i Lossepladsprojektet. Forseget i
omraddet ved Vejen losseplads blev udfert efter stort set de samme

principper som de udenlandske n&vnt ovenfor. Milet var at
etablere et detaljeret geologisk og hydrogeologisk datagrundlag
for derved at kunne opstille den bedst mulige beskrivelse af den
advektive udbredelse. P& grundlag af en detaljeret kortlagning af
tracerudbredelsen i tid og rum er det muligt at isclere dis-
persionsbidraget og dermed kvantificere dispersivitetsparametre-

ne.

I forste omgang blev disse parametre bestemt pd grundlag af et

forseg med tritium, hvilket resulterede i vardierne 0.45m, 0.001
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m, 0.05 m og 0.0005 m i henholdsvis longitudinal horisontal,
transversal horisontal, longitudinal vertikal og transversal
vertikal retninger. Disse vardier blev efterfplgende valideret i
forbindelse med tracerforseget med klorid, og de samme parameter-
verdier blev ligeledes med et godt resultat anvendt ved model-
leringen af forureningsudbredelsen fra lossepladsen. Dispersivi-
tetsverdierne er i god overensstemmelse med resultaterne fra de
udenlandske forseg, men de er markant lavere end de, som dels er
opfort i Lallemand-Barris og Peaudecerf (1978) samt Gelhar et al.
(1985) og dels traditionelt har varet anvendt i ingeniermassig

praksis.

Der er flere forklaringer pa denne tilsyneladende uoverens-
stemmelse. For det forste skal det pointeres, at samtlige forseq,
som er navnt i denne sammenhzng inklusive forseget ved Vejen, er
udfert i relativt homogene alluviale sandaflejringer, hvilket vil
resultere i verdier i den lave ende af skalaen. Der er endnu ikke
udfert forseg af denne type i heterogene aflejringer, men det ma
forventes, at dispersionen her har et hgjere niveau. Tilbage stér
imidlertid, at de fundne dispersivitetsvardier er lavere end
tidligere antaget, og en vesentlig drsag hertil er, at der for
alle nazvnte forseg er foretaget en 3-dimensional tolkning af de
indsamlede data, hvilket vil resultere i lavere vardier, end hvis

der foretages en 2-dimensional analyse.

I forbindelse med tracerforseget, som blev udfert i sprakket
kalk, Jacobsen (1991) og Brettmann og Jensen (1992), blev der
identificeret en langsgaende horisontal dispersivitet pd 8 m,
hvilket i relation til ovenstdende er en relativt hej verdi i
betragtning af, at der kun er tale om en transportskala p& 25 m.
Den heje vardi md tilskrives de meget heterogene forhold i
opsprzkkede bjergarter, som giver en foreget spredningsmessig
effekt, men usikkerheder omkring de forsegsmessige forhold kan

dog ogsd have medvirket til en forhejet vardi.

P3a grundlag af resultaterne fra dispersionsundersegelser udfert

dels i narverende sammenhzng og dels i udlandet kan konkluderes,
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at de dispersivitetsvardier, som skal anvendes 1 forbindelse med
modelberegninger af forureningsspredning i sandmagasiner, er
lavere end de, som hidtil har va&ret anvendt 1 ingeniegrmessig
praksis. For 3-dimensionale modelanvendelser er der tale om
serdeles smd dispersiviteter, men selv for 2-dimensionale
modelberegninger, hvor den ene dimension er elimineret, og hvor
dispersionsleddet derved tillige skal inkludere spredningen
hidrerende fra variationen i de hydrauliske forhold over dybden,
peger resultaterne i retning af meget mindre vardier. Under mere
heterogene forhold som for eksempel i morznelersomrdder forventes
dispersiviteter, som er hejere end de ovenfor angivne, men indtil
videre foreligger ikke veldokumenterede undersggelser, som kan
underbygge dette. Nar der er tale om opsprekkede formationer
peger resultaterne fra M3 1 retning af, at der skal anvendes dis-

persiviteter af en helt anden sterrelsesorden.
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11. SPREKKETRANSPORT

Hvis forurening sker i en geologisk formation med sprzkkestruktur
kan transporten ikke beskrives ved hjelp af den sadvanlige
advektions—dispersiohsligning (2.7), fordi den dobbeltporgse
struktur giver anledning til et anderledes transportforleb
karakteriseret ved et hurtigt gennembrud af en forurening gennem
sprakkesystemet samtidig med en midlertidig oplagring af foru-

rening i matrixsystemet og en langsom frigivelse herfra igen.

Forureningstransport under disse geologiske forhold kan beskrives
ved at betragte bjergarten som sammensat af et sprazkke- og et
matrixdomene, og derefter opstille stremnings- og transport-
ligninger for begge domzner med mulighed for gensidig udveksling
af badde vand og stof. Denne beskrivelse forudsztter, at den
geometriske udformning af sprazkkesystemet kan defineres. Hvis der
er registreret overordnede sprazkker er det vigtigt at f& disse
introduceret i modellen, da de kan have en dominerende ind-
flydelse pd& transporten. I tilfzlde af et mere tzt og homogent
udviklet sprzkkesystem er det umuligt at identificere den
komplette geometri, og i det tilfzlde vil man i medellen foretage
en syntetisk generering af sprakkesystemet pd grundlag af
opmdlinger af sprakkediameter, -densitet og -retning, Sudicky og
McLaren (1992). Yderligere er der ogsd mulighed for at introdu-
cere et stokastisk element ved genereringen af sprzkkesystenmet.
Den "diskrete" modelformulering er forholdsvis kompliceret og
datakrazvende, og specielt stiller den numeriske losning af de in-
volverede stremnings- og transportligninger store krav til
computerkapaciteten, iszr hvis der er tale om 3-dimensionale

problemer.

En alternativ og mere enkel formulering er baseret pad en
kontinuumsbetragtning, hvor bjergarten beskrives som et #kviva-
lent porest medium karakteriseret ved en effektiv hydraulisk
ledningsevne, som reprasenterer vandstremningen i sprakkerne
(mobil fase). I matrix antages vandet at vzre stillestdende

(ikke-mobil fase), men mellem sprzkker og matrix kan ske en
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stofudveksling ved diffusion. Denne formulering lader sig
forholdsvist enkelt implementere i de traditionelle transport-
dispersionsmodeller, idet diffusionsudvekslingen kan indbygges
som et kilde/drzn led i modellen, jfr. den modifikation, der blev
introduceret i SHE-modellen i forbindelse med Lossepladsprojek-
tet.

Den "diskrete" modelformulering md siges at vare den metode, som
er fysisk mest velbegrundet, men den rummer som navnt nogle
beregningsmassige vanskeligheder, som ikKke er til stede, ndr der
opdeles i en mobil og ikke-mobil vandfase. Hvis sprazkkesystemet
er tet og homogent udbygget, og den hydrauliske ledningsevne for
matrix er meget lille i forhold til den hydrauliske ledningsevne
for sprazkkesystemet, vil sidstnevnte simplifikation vare
acceptabel, og den har med god tilnzrmelse beskrevet tracertrans-

porten ved Karlstrup.
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12. DENSITETSEFFEKT

Ved vurderinger af betydningen af densitetseffekter pd op-
blandings- og transportforholdene i en forureningsfane er det
vigtigt at sondre mellem den situation, hvor der sker en total
opblanding mellem det tungere perkolat og det rene grundvand
eller alternativt om perkolatets nedtrangning i grundvandet sker
i isolerede fingre (hydrodynamiske instabil stremning) uden

opblanding med det omgivende grundvand.

I en rzkke tilfelde er konstateret nedsynkning af en forurenings-
fane i umiddelbar nerhed af udslipstedet, som ikke umiddelbart
kan forklares ved en densitetseffekt, fordi det ikke er muligt at
simulere dette ved hjzlp af en numerisk model, hvor densitetsfor-
skelle kan tages i regning. Det mest narliggende eksempel péa
dette faznomen er tracerforseget med uorganiske kloridsalte, hvor
der skete en markant nedsynkning under udslipstedet pd trods af,
at densitetskontrasten var forholdsvis beskeden (A = 0.006). Det
er ikke muligt at reproducere den observerede vertikale for-
trengning ved hjzlp HST3D modellen, og observationerne tilskrives
derfor stremning af traceroplesning i isolerede Kanaler, som det
ikke er muligt at tage 1 regning. Disse densitetsbetingede
stremningsfenomener er demonstreret af Schincariol og Schwartz
(1990) i en laboratorieopstilling for en rzkke forskellige
kombinationer af stremningshastigheder og densitetskontraster, og
det er derfor sandsynligt, at forureningsspredning i grundvand i
visse situationer er pAvirket af disse mekanismer. Imidlertid er
det ikke for n@rverende muligt at medtage disse stremnings-
fenomener i de numeriske beregninger, og vurderingerne vil derfor

vere af mere kvaiitativ karakter.

Det m& formodes, at fingerstremning vil have sterre tendens til
at optrzde i situationer, hvor forureningskilden er relativt
koncentreret badde i tid og sted. I de tilfzlde hvor der er tale
om sterre affaldsdeponier, som er frit eksponeret for nedber og
fordampning, er det tenkeligt, at der sker en sterre grad af

opblanding mellem perkolat og grundvand, sdledes at de ovenfor
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diskuterede strgmningsfenomener optreder i1 mindre grad. For at
belyse betydningen af densitetskontraster under sidanne forhold
er der i projekt M1 (Jensen et al., 1991) foretaget en ra&kke
orienterende modelberegninger af spredning- og opblandingsforhold
under alternative hydrogeologiske situationer og densitets-
kontraster. Mocdelberegningerne viser, at den vertikale opblanding
af perkolat i grundvand er stzrkt afhzngig af de hydrogeologiske
forhold og herunder specielt styrkeforholdet mellem perkolatpro-
duktion og grundvandsflux. Densitetsforskellen mellem perkolat og
grundvand har kun indflydelse pa perkolatspredningen, nar
gradienten 1 det hydrauliske trykniveau er lille, hvilket vil
sige txzt pd grundvandsskel. Ved sterre gradienter, dvs. i sterre
afstand fra grundvandsskel, er det beregnet, at densitetseffekten
kun har signifikant betydning, hvis anisotropiforholdet mellem
vertikal og horisontal hydraulisk ledningsevne er meget sterre
end 1, hvilket ikke forekommer i sadvanlige danske aflejringer.

Sammenfattende kan siges, at en r&kke eksperimentelle under-
spgelser har dokumenteret, at densitetsdrevet forureningstrans-
port kan forekomme i afgra&nsede kanaler i vertikal retning.
Samtidig har en rzkke modelsimuleringer vist, at hvis der sker en
opblanding mellem perkolat og grundvand er effekten af densitets-
forskelle i de fleste situationer mindre betydningsfuld. Det er
derfor vanskeligt p&d det foreliggende grundlag at afklare den
generelle betydning af densitetens indflydelse.
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13. KEMISKE PARAMETRE

Ligesom der ved bestemmelsen af de geologiske og hydrauliske
parametre til en 3-dimensional model med mange beregningspunkter
vil ve&re behov for at udnytte al eksisterende viden cog data pa
systematisk vis, vil det ogsd vare tilfzldet for parametre til

geokemiske modeller. De vigtigste typer af parametre er

* Kationbytningskapaciteten, CEC (lign. 2.17)

* Selektivitets- og aktivitetskoefficienter (lign.
2.16)

* Stabilitetskonstanter (lign. 2.19)

* Opleselighedsprodukter (lign. 2.21)

* Reaktionshastighedskonstanter.

Generelt kan det konkluderes, at der indtil videre er begransede
erfaringer med bestemmelse af Xemiske parameterverdier. En
oversigt over anvendte parameterverdier i en razkke modelan-
vendelser fremgdr af Engesgaard og Christensen (1988). Erfarin-
gerne fra Lossepladsprojektet er sammenfattet i PO-rapporten

(Christensen og Riigge, 1992).

De parametervardier, som blev benyttet i forbindelse med
modelleringen af det uorganiske tracereksperiment ved Vejen
Injektionsfelt, var alle bestemt ud fra laboratorieanalyser af
prever udtaget pd den konkrete lokalitet. Erfaringerne herfra var
szrdeles gode, idet modelberegningerne viste sig at komme
forbavsende tazt pad de observerede koncentrationer, uden at det
var nedvendigt at foretage nogen egentlig modelkalibrering.
sdfremt geokemisk modellering skal anvendes i praksis fremover,
er det imidlertid urealistisk hver gang at lave s& omfattende
felt- og laboratoriearbejde. Der er si&ledes behov for at ‘opnd
sterre erfaring med estimering af geokemiske parametre ud fra
bl.a. geologiske informationer samt at f4& udviklet nye og

billigere feltmetoder.
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14. KALIBRERING

Anvendelse af en numerisk model til analyse af historiske data
eller til forudsigelse af fremtidige forhold krazver, at modellen
er i stand til at beskrive de fysiske processer. Hertil kraves en
numerisk model, som kan lese de styrende differentialligninger
tilstraekkeligt nejagtigt, samt kendskab til en rzkke parametre.
Disse parametre er i de fleste tilfalde kun kendt i et begrznset
antal punkter fx. boringer, hvori der er foretaget prevepump-
ninger, eller indirekte via geofysiske mdlinger med en vis
arealmessig udstrazkning. Det er derfor ofte nedvendigt at
estimere en lang rzkke parametre ved anvendelse af en model.
Kalibreringen af en model gar sdledes ud p& at minimere for-
skellen mellem beregnede og malte verdier, fx. hydraulisk
trykniveau eller koncentrationer, ved at justere de "ukendte"

parametre, indtil der er opndet en acceptabel nejagtighed.

Som tidligere beskrevet vil det ofte vare nwdyendigt at bestemme
parameterverdier i mere end 100.000 beregningspunkter. Det er
derfor af afgerende betydning at benytte en systematisk og
stringent metodik ved kalibreringen. I modsat fald bliver
kalibreringsarbejdet uoverkommeligt og resultatet tilfzldigt og

i bedste fald uoverskueligt.

Under kalibreringen af en model er det vigtigt at holde sig for
pje, hvilke parametre der Kan antages at vare mdlte og dermed
skal fastholdes i kalibreringsfasen, og hvilke det er tilladt at
justere, samt inden for hvilke intervaller disse parametre md
justeres, uden at det vil vare i modstrid med den eksisterende
hydrogeologiske viden. Det er ligeledes vigtigt at gore sig
klart, hvilken effekt en justering af den enkelte parameter har

pd simuleringsresultatet.

I Kapitel 7 er anvendelsen af geologiske informationer 1
forbindelse med modelopstilling beskrevet. Folgende metodik for
kalibreringen har varet anvendt savel i Vejen som ved andre

underseggelser og kan generelt anbefales:



(1)

(2)

(3)

(4)

(5)

(6)

(7)
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En 3-dimensional geologisk model opstilles med
baggrund i vertikale geologisk tolkede profiler, kort
med horisontal udbredelse af linser og geoclogiske

lag, m.v.

Hvert geologisk lag/sedimenttype karakteriseres med
et szt parametervardier geldende for alle beregnings-

punkter med samme geologiske karakteristika.

En model opstilles. Diskretiseringen fastlzgges,
herunder om modellen opstilles som 2- eller 3-dimen-
sional. Et geologisk lag behover ikke npdvendigvis at
vere sammenfaldende med diskretiseringen i modellen.
Interpclationsrutiner serger for, at parametervardier
automatisk tildeles alle beregningspunkter ud fra den
geologiske model og de til hvert geologisk lag

horende parametervardier.

En forste stromningsberegning foretages og beregnede

trykniveauer sammenlignes med observerede vardier.

s&fremt overensstemmelsen mellem observerede og
beregnede trykniveauer ikke er tilfredsstillende
forsgges at justere pa parametervardierne inden for
de i forvejen fastsatte intervalgrznser. I denne fase
fastholdes samme paranetervzrdier indenfor de enkelte

geologiske lag.

S&fremt det ikke er muligt at opnd tilfredsstillende
resultater under punkt (5) revurderes den geologiske
model, og i tilfelde af modifikationer heraf startes
med punkt (1) igen.

S&fremt resultaterne stadig ikke er tilfredsstillende
tillades det at variere parametervardier inden for
samme geologiske lag. Det gegres ved at fastholde

konstante parameterverdier inden for sterre omréder,
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sdledes at variable parameterverdier fra punkt til
punkt generelt ikke tillades. Disse variaticner
fortsattes indtil der opnds tilfredsstillende over-
ensstemmelse mellem beregnede og observerede trykni-
veauer. Variationerne i parametervardierne indenfor
de enkelte geologiske lag konfronteres med den
hydrogeologiske viden. Safremt klare inkonsistenser
mellem den geologiske viden og den hydrauliske
kalibrering erkendes, er der behov for nye felt-
undersoegelser inden modelkalibreringen kan fardig-

gores.

(8) Nar stremningsmodellen er ferdigkalibreret, foretages
kalibrering af parametre af betydning specielt for
stoftransport. Der anvendes ogsa 1 dette tilfalde
princippef om ens vzrdier inden for samme geologiske
lag. S&fremt det ikke er muligt at opnd tilfredsstil-
lende resultater revurderes kalibreringen af strem-

ningsmodellen.

Den vigtigste kalibreringsparametre ved opstillingen af en
stationar 2-dimensional grundvandsmodel er transmissiviteten og
dens fordeling, mens magasintal, horisontale og veftikale
hydrauliske ledningsevner skal inddrages, hvis der er tale om
ikke-stationare forhold henholdsvis en 3-dimensional beskrivelse.
Udover disse parametre kan randbetingelserne i form af ned-
sivning, trykniveauer langs modelranden etc. vazre parametre, der
kan justeres under kalibreringsprocessen.

Ved kalibreringen af en stoftransportmodel er det poresiteten,
som bestemmer partikelhastigheden, og dispersionsparametrene, som
bestemmer stofspredningen, der er de vigtigste kalibrerings-
parametre. Herudover er randbetingelserne i form af fx. kil-
destyrke i tid og sted afgerende. I tilfzlde, hvor datagrundlaget
tillader modellering af et detaljeret 3-dimensionalt stremnings-

felt, er betydningen af dispersionen reduceret s& meget, at
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spredningen som fglge af det varierende stromningsfelt som regel
vil vare betydeliqg storre end spredningen forirsaget af dis-
persionen. Detaljeringsgraden i beskrivelsen af stremningsfeltet,
herunder variationen af hydrauliske ledningsevner, har ofte en
afgerende betydning for stoftransport, og der kan derfor vare

behov for rekalibrering.

Ovenstédende kalibreringsprocedure bygger pd den sfkaldte "trial-
and-error" metodik, hvor parametrene justeres gentagne gange med
efterfolgende evaluering af resultaterne. Det er den traditionel-
le og i praksis eneste anvendelige metode til kalibrering af 3-
dimensionale modeller. Dens vasentligste ulempe er, at den er
yderst subjektiv og i he¢j grad beror pd modellorens evne til at
fortolke og integrere alle givne informationer. Da der som regel
er et begrznset antal malinger til r3dighed til kalibrering, kan
flere forskellige parametersazt give lige gode kalibreringer. En
styrke ved metoden, er at den kraver en dialog mellem geologivi-

den og modellgrerfaring.

Der forskes i disse &r i matematiske algoritmer til automatisk,
numerisk Kkalibrering. Disse metoder benytter observerede
trykniveau og koncentrationsdata som inputdata og beregner
herudfra de parametervardier, som minimerer afvigelsen mellem
modelberegnede og observerede trykniveauer og koncentrationer.
Disse metoder, som benazvnes "invers modellering", er med
begrznset udbytte udviklet til 2-dimensionale modeller, men har
haft stzrkt begrznset anvendelse i praksis. Det md forventes, at
praktisk anvendelse af inverse modelleringsmetoder til 3-
dimensicnale modeller har lange udsigter og kraver omfattende

grundforskning.

Kalibrering af modeller kan sdledes Kkarakteriseres som et
hdndvaerk, som forudsztter omfattende modelleringserfaring for at
lykkes tilfredsstillende. Jo mere komplicerede modelopstillinger
der benyttes, jo sterre krav stilles til modellgrens erfaring.
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15. PRE- OG POSTPROCESSERING AF DATA OG RESULTATER

En effektiv afvikling af en opgave, hvori indgdr anvendelsen éf
en numerisk model, krazver en systematisk bearbejdning af data og
presentation af resultater. Den simpleste og traditionelle form
for pre-processering bestdr i manuel editering i en modelfil med
indtastning af relevante data, 1ligesom tabeludskrifter af
resultater udger den simpleste form for post-processering af
data.

En s& simpel pre- og postprocessering er ikke brugbar i for-
bindelse med 3-dimensional modellering i praksis, fordi den tager
for lang tid og ikke kan forsyne brugeren med tilstrzkkeligt

overblik over de oftest s®&rdeles omfattende datamzngder.

SHE systemet bestdr sdledes foruden selve modellen med den
numeriske 1lesning af de relevante ligninger af et omfattende
programpakke til pre-~ og postprocessering. I Lossepladsprojektet
er preprocesseringen baseret p& direkte digitalisering af
geologiske profiler og kort, mens prazsentationen af beregnings-
resultater sker fx. ved hjelp af 3-dimensionale farveplots. Dette

er illustreret i Figur 15.1.

Teknologien bag dataprocesseringen er inde i en rivende udvikling
i disse &r, og alle modeller, som skal bruges i praksis, mi
forventes inden for de nzste par &r at vere forsynet med felgende

faciliteter:

* digitaliseringsprocedurer,
* grafisk editering af tidsserier og kort,
* kobling til geografiske informations systemer (GIS)

med mulighed for at tappe data herfra og prasentere
beregningsresultater herigennen,

* kobling til specielle geologiske databaser, i Danmark
specielt DGU’s boredatabase,

* procedurer til automatisk modelopstilling pd baggrund

af rddata, dvs. generering af inputfiler ved inter-
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polation og anden datamanipulation, herunder grov-
check af mulige fejl eller inkonsistenser i input-
data,

* avancerede grafisk prazsentation af inputdata og
beregningsresultater, bl.a. fladeplot, tversnitsplot,
3-dimensionale plot og tidsserieplot i grdtoner og
farver, og

¥* moduler til beregning af vand- og/eller stofbalancer
for hele eller dele af modelomradet, statistik og
frekvensanalyse af tidsserier, statistik af flade-

variabler osv.

Det skal pointeres, at s&danne varktejer ikke skal betragtes som
"gsmarte reklamesgjler", men som absolutte forudsztninger for at
udnytte modellerne mest effektivt. Her galder det, som under
kalibreringsproceduren, at jo mere kompliceret den anvendte model

er, jo steorre brug er der for prasentationsredskaber.

Som eksempel pd verdien af pre-processeringsvarktejet kan navnes,
at opstilling af SHE’s grundvandskomponent for en losseplads,
dvs. digitalisering af geologiske og andre data, etablering af
inputdatafiler samt ferste stationere modelkersel, typisk kraver
1-3 dages arbejde for én person, nar tolkede geologiske profiler
og kort foreligger. Denne arbejdsindsats er lige stor uafhzngigt
af, om modellen skal opstilles som 2- eller 3-dimensional.
Hovedparten af arbejdsindsatsen ligger sdledes dels i etablerin-
gen af den geologiske model (tolkede geologiske profiler og

kort), dels i modelkalibreringen.

Med de rigtige hjzlperedskaber i1 form af pre- og postproces-
seringsprogrammel er en 3-dimensional modelopstilling sdledes
ikke vasentligt mere ressourcekrzvende end en tilsvarende 2-
dimensional modellering. 2-dimensional modellering vil kun vare
vaesentligt billigere, hvis det kan ske pa grundlag af et simplere
datagrundlag, hvorved opstillingen af den tilgrundliggende

geologiske model geres hurtigere (og grovere).
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Figur 15.1 Illustration af pre-og postprocessering af modeldata

og beregningsresultater.
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Den 3-dimensionale model giver mulighed for at kalibrere med en
helt anden detaljeringsgrad, og afhengigt af omfanget af de til
réddighed varende m&leresultater vil kalibreringsarbejdet hermed

blive foreget.

3-dimensional grundvandsmodellering er i dag praktisk anvendeligt
0g med et ressourceforbrug, som ger det til en realistisk
mulighed i mange opgaver. Denne konklusion understettes af den
betydelige stigning, der inden for de sidste to Ar er sket i
anvendelse af 3-dimensional grundvandsmodellering i forbindelse

med lesning af praktiske rddgivningsopgaver i Danmark.
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lé6. KONKLUSIONER

Matematisk modellering var en vigtig og integreret del af
Lossepladsprojektet. I forbindelse med projektet er der sket en
videreudvikling af DHI’s hydrologiske modelsystem SHE, og der er
foregdet en testning af komplicerede modelopstillinger p& omrader
med s&rdeles godt datagrundlag. Der er saledes foretaget 3-
dimensional modellering med anvendelse af op til 60.000 be-

regningspunkter.

Hovedkonklusionerne fra de konkrete modelundersegelser for Vejen
Losseplads, Vejen Injektionsfelt samt lokaliteten med opsprazkket
kalk ved Karlstrup er:

¥* Modelleringen af Vejen Losseplads giver tilfredsstillende
resultater, selvom sammenligningen med den observerede
forureningsfane er usikker, bl.a. pd grund af ufuldstzndig

viden om kilden.

* Modelleringen af tracerudbredelserne i Vejen Injektionsfelt
giver meget tilfredsstillende resultater med szrdeles god
overensstemmelse mellem observerede og simulerede kon-

centrationer.

* Modelleringen af transport og geokemiske reaktioner for

uorganiske stoffer ved et tracereksperiment i Vejen
Injektionsfelt giver meget tilfredsstillende resultater med

serdeles god overensstemmelse mellem observerede og
simulerede koncentrationer af bdde de injicerede og de fra
sedimentet ionbyttede kationer. Resultaterne er opndet uden
egentlig kalibrering af den geokemiske model, idet alle
parameterverdier er bestemt pd forhdnd ved laboratorieana-
lyser pd prover taget i naturen.
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* Modelleringen af tracerudbredelse i Kkalkmagasin ved
Karlstrup giver tilfredsstillende resultater med god
overensstemmelse mellem observerede og simulerede kon-
centrationer. Den opsprakkede Kkalk er modelmassigt be-
skrevet som et dobbeltporest medium, dvs. med poregsiteten
opdelt i en mobil (sprakkerne) og en immobil (matricen)
del, hvorimellem der sker stofudveksling ved hjzlp af

diffusion.

* Mcdelleringen af afvergeforanstaltninger illustrerer
styrker og svagheder ved fem alternativer: oppumpning langt
fra lossepladsen, oppumpning tzt ved lossepladsen, hydrau-
lisk fiksering af forureningskilden, fysisk afskermning af

lossepladsen og separationspumpning.

Sammenfattende kan konkluderes, at 3-dimensional grundvandsmodel-
lering kan give en god beskrivelse af forureningstransport og
geokemiske reaktioner og pd lokaliteter med tilstrzkkeligt godt
datagrundlag give en god overensstemmelse med observerede

koncentrationer.

Ved at sammenholde projektets resultater med relevante erfaringer
fra andre sidelebende danske undersegelser samt publicerede
udenlandske resultater kan felgende generelle erfaringer drages

med hensyn til modellering af forureningstransport i grundvand:

* Dispersionen i alluviale sandmagasiner er vazsentligt mindre
end hidtil antaget under danske forhold. Den langsgdende
horisontale dispersivitet er fundet til 0.5 m over en

transportafstand pd 200 m.

* Dispersionen 1 opsprzkkede kalkmagasiner er vasentlig
storre end i1 alluviale sandmagasiner; der er sdledes fundet
en langsgdende horisontal dispersivitet p8 8 m over en

transportafstand pd 25 m.
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Dispersiviteter er en funktion af savel de fysiske forhold
som af detaljeringsgraden af den benyttede modellering.
sdfremt der foretages en 3-dimensional modelopstilling pa
baggrund af alle eksisterende geologiske informationef,
dvs. med mange geologiske lag og variable lagtykkelser, er
dispersiviteterne storrelsesordener mindre end i traditio-
nelle 2-dimensionale modelanvendelser for samme omrdder.
Den numeriske diskretiseringsgrad har indvirkning pa
simuleringsresultatet, og der beregnes steorre spredninger

desto grovere beregningsnet der anvendes.

Beskrivelse af forureningsspredning fra en losseplads

krzver som regel en 3-dimensional modellering.

Etablering af en 3-dimensional geologisk model er en
nedvendig forudsztning for en efterfelgende 3-dimensional

grundvandsmodellering.

Der er et klart behov for i de kommende &r at fa udviklet
forbedrede og gkonomisk attraktive teknologier til ind-
samling af 3-dimensionale hydrogeclogiske data. I den
sammenhzng m& det forventes, at geofysiske mdalemetoder vil
blive videreudviklet og finde vesentlig eget anvendelse i

praksis.

Ionbytning er en meget vigtig geokemiske proces, som

ngdvendigvis i mange situationer m& tages i regning ved

analyse af forureningsspredning af uorganiske stoffer.

Geokemisk modellering er i dag praktisk muligt. Der er dog
stadig et begraznset erfaringsgrundlag med hensyn til
indsamling og estimering af geokemiske parameterverdier
samt med hensyn til modelkalibrering og validering. Det er
sdledes ikke muligt at drage konklusioner om, hvilke

niveauer af nepjagtighed, der kan forventes.
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Den valgte diskretisering ved Vejen Losseplads p& 25 x 25
X 2 m er i overkanten af det optimale. Det mi derfor
forventes, at fremtidige undersggelser vil anvende finere
diskretisering i takt med muligheden for forggede computer-
ressourcer i de kommende ar. Lossepladsmodeller med op imod
1 mill. beregningspunkter ma fx. ikke anses for urealistisk

om f3 ar.

En rekke eksperimentelle undersoegelser har dokumenteret, at
densitetsdrevet forureningstransport kan forekomme i
afgrensede kanaler i vertikal retning. Samtidig har en
rekke modelsimuleringer wvist, at hvis der sker en op-
blanding mellem perkolat og grundvand er effekten af
densitetsforskelle i de fleste situationer mindre be-
tydningsfuld. Der kan derfor ikke drages entydige konklu-
sioner med hensyn til betydningen af perkolatets densitet.

Kalibrering af en 3-dimensional model med 10.000-vis af
beregningspunkter og parametervardier krazver en systematisk
og stringent metodik. En anbefalet metodik, som har varet
afprevet under projektet er beskrevet i Kapitel 14.
Hovedhjornesten i denne metodik er en stringent anvendelse
af geologiske informationer i form af en geologisk model
samt dialog mellem geologividen og modelerfaring. Kali-
brering af modeller er et h&ndverk, som forudsztter om-
fattende modelleringserfaring for at lykkes tilfredsstil-
lende. Jo mere komplicerede modelopstillinger der benyttes,

Jo sterre krav stilles til erfaring i modelanvendelse.

Omfattende og brugervenlige programmer til pre- og postpro-
cessering er en absolut forudsatning for en effektiv
udnyttelse af modellerne, herunder modelanvendelser til
opgaver 1 praksis. Felgende faciliteter ber inkluderes:
digitalisering, grafisk editering, kobling til standard
GIS’ere, kobling til geologiske databaser (bl.a. DGU’s),
procedurer til automatisk modelopstilling ud fra ré&data,
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grafisk prazsentation af inputdata og beregningsresultater

samt moduler til beregning af vand- og stofbalancer.

Med de rigtige hj®zlperedskaber i form af pre- og postpro-
cesseringsprogrammel er 3-dimensional modellering ikke
vesentligt mere ressourcekrazvende end en tilsvarende 2-
dimensional modellering. 3-dimensional modellering stiller
derimod sterre krav til brugererfaring med hensyn til
opstilling o©og specielt kalibrering for at Kkunne opna

troverdige resultater.
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