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Entwicklung und Anwendung eines Softwaresystems zur Simulation des Wasserhaushalts und
Stofftransports in variabel geséttigten Béden

1 Einleitung

Die Bodenzone, in der Literatur vielfach auch Wurzelzone, Aerationszone oder ungesattig-
te Zone genannt, ist gepragt durch variabel-wassergesattigte Verhaltnisse und nimmt in
vielen Disziplinen eine wichtige Rolle ein. Aus Sicht des Schutzguts Grundwasser stellt sie
eine Schutz- und Pufferzone vor oberirdischen Umwelteinflissen dar, in der eindringende
oder eingebrachte Schadstoffe durch die dort ablaufenden Transport-, Abbau- und Sorpti-
onsprozesse retardiert, teilweise bis vollstdndig abgebaut oder in andere Stoffe umgesetzt
werden konnen, und somit eine Verunreinigung des Grundwassers verhindern kann. Um
potenzielle Gefahrdungen des Grundwassers anhand einer Altlast oder eines Schadens-
falls abschatzen zu kénnen, ist in Deutschland eine Sickerwasserprognose nach dem Bun-
desbodenschutzgesetz und der Bundesbodenschutzverordnung vorgeschrieben. Hierbei
Ubernimmt die ungesattigte Zone die Funktion des Quell- und Transportterms fir den
Schadstoff. Der Quellterm dient der Beschreibung des zeitlichen Austragsverhaltens von
Schadstoffen aus der Schadstoffquelle mit dem Sickerwasser, der Transportterm be-
schreibt den Wirkungspfad im Boden von der Gelandeoberkante bis zur Grundwasserober-
flache (Graber, et al., 2007).

In der Landwirtschaft erflllt die ungesattigte Zone die Rolle als Wasserspeicher und Nahr-
stoffgeber flr die dort wachsenden Pflanzen bzw. deren Wurzeln. Wichtig ist unter ande-
rem eine optimale Versorgung mit Wasser, wofir unter anderem auch Bewasserungssys-
teme installiert werden. Insbesondere in Gebieten mit hoher Evaporation kommt beispiels-
weise unterirdische Tropfchenbewasserungstechnik zum Einsatz, um mit sehr geringen
Feuchteverlusten eine ausreichende Versorgung der Pflanzenwurzeln zu erreichen (Helm,
2008).

Erganzend dazu steht die Regulierungsfunktion im Falle von Starkniederschlagsereignis-
sen, wo die kurzfristig verfigbare Speicherkapazitat wichtig ist flr eine schnelle Infiltration
der Niederschlagsmengen. Sickerbecken, wie sie haufig in Autobahnnahe gebaut werden,
sind ein weiteres Beispiel, in denen die ungesattigte Zone flir eine gezielte Versickerung
uberschissigen Niederschlagswassers verwendet wird. Positive Effekte sind unter ande-
rem die Reinigung des Sickerwassers sowie eine lokale Anreicherung des Grundwassers.
Die Reinigungsleistung des Bodens und der darin verfligbaren Biodiversitat werden auch
beim Betrieb von Pflanzenklaranlagen genutzt, um Abwasser zu behandeln (Langergraber,
etal., 2012).
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Bei der geotechnischen Standsicherheitsbetrachtung im Zuge der Sanierung von Kippen-
bdschungen ehemaliger Tagebaue wird bislang die Lage der freien Grundwasseroberfla-
che (Sickerlinie) herangezogen. Auch fir die Rutschungssicherheit von Erddammen und
Deichen bildet bislang ausschlieBlich die wassergesattigte Zone Grundlage weiterfiihren-
der bodenmechanischer Auswertungen. Sattigungsgrade im teilgesattigten Bereich auler-
halb der Sickerlinie oder des gesattigten Bereichs oder die Aufweitung des Kapillarsaums
bei bindigen Bodenschichten kommen nicht in Betracht. In (Aigner, 2004) wurde anhand
eines physikalischen Experiments an einem Modelldamm nachgewiesen, dass bereits bei
hoher Teilsattigung ein Dammversagen auftreten kann. Verschiedene Bau- und Sanie-
rungsmafinahmen werden unmittelbar im Bodenbereich ausgeflhrt und haben einen direk-
ten Einfluss auf das Verhalten im Lastfall (Haselsteiner, et al., 2002) und (Guo, 2015). Da-
mit erfullt die ungesattigte Bodenzone in der Geotechnik und Bodenmechanik eine wichtige

Funktion bei Standsicherheitsbetrachtungen.

Die speziellen hydraulischen Eigenschaften ungeséattigter Béden werden beim Einsatz in
Deponieoberflachenabdichtungen sowie zur Abdeckung von Halden und Altablagerungen
gezielt ausgenutzt, um durch den Effekt der Kapillarsperre eindringendes Sickerwasser
durch natirliches Gefalle innerhalb der Abdeckung abzuleiten und damit ein Herauslésen
von Schadstoffen zu verhindern (Barth, 2003). Durch physikalische Experimente in Form
von Kipprinnenversuchen kénnen unter Laborbedingungen verschiedene Sickerwasserra-
ten, Materialeigenschaften oder auch die Neigung getestet und eine optimale Bemessung

der Abdichtung oder Abdeckung erzielt werden (Mattersteig, 2006).

Die Anforderungen und Aufgaben des vom BMBF geférderten Forschungsvorhabens
,Prognose des Schadstoffeintrags in das Grundwasser mit dem Sickerwasser® (SiWaP)
motivierten die Entwicklung des Programms PCSiWaPro. Innerhalb des Vorhabens sollte
die Mdglichkeit geschaffen werden, mit geringem Aufwand eine modellgestiitzte Sicker-
wasserprognose unter Berlicksichtigung der Forschungsergebnisse aus SiWaP durchfiih-
ren zu kdnnen. Kommerziell verfiigbare Software blieb dabei aullen vor, da die Implemen-
tierung eigener Prozesse, Datenbanken und Parameter damit nicht moglich ist. Gleichzeitig
war eine komplexe Betrachtung der ablaufenden Prozesse erforderlich sowie die Doku-
mentation der Ein- und Ausgabedaten fur eine entsprechende Nachweispflicht. Dies fiihrte
zur Entwicklung einer grafischen Benutzeroberflache (GUI) mit einem Assistenten, der den
Anwender in 5 sequenziell ablaufenden Schritten zu einem physikalisch begriindeten Er-
gebnis fuhrt (Protokoll). Alle notwendigen Eingaben werden dazu mit sinnvollen Werten
vorbelegt und bei Anderung durch den Nutzer auf Plausibilitat gepriift. Gleichzeitig sollte

die Funktionalitat nicht auf die Mdglichkeiten des Assistenten beschrankt bleiben und dem
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erfahrenen Modellierer alle Optionen der numerischen Simulation bereitstellen. Die Doku-
mentation der Ein- und Ausgabedaten wird dabei durch die Verwendung von Datenbanken
sichergestellt. Fir den Einsatz in Ingenieurblros, Behérden oder auch international war die
GUI mehrsprachig zu implementieren. Diese Anforderungen begriindeten die Entwicklung
eines Simulationssystems, um den Wasserhaushalt und Stofftransport in ungesattigten

Bdden auch unter komplexen Bedingungen berechnen zu kénnen.

Das aus dem zuvor genannten BMBF-Verbundvorhaben SiWaP entstandene Programm
PCSiWaPro war wesentlicher Bestandteil nachfolgender Forschungsvorhaben, deren Er-
gebnisse in die weitere Entwicklung des Programms einflossen und dessen Anwendungs-
gebiete auBerhalb der Sickerwasserprognose erweiterten. So sind erforderliche Eingangs-
daten wie bodenhydraulische und Stofftransportparameter oft mit Unsicherheiten behaftet
oder koénnen nur in Wertebereichen gefasst werden. Diesem Problem wurde im Projekt
APIS Rechnung getragen, um die Unscharfen auch in den Simulationsergebnissen aus-

weisen zu kdnnen (Blankenburg, et al., 2010).

Ziel der vorliegenden Arbeit ist es, neben den Grundlagen fir Wasserhaushalt und
Stofftransport in der ungesattigten Zone insbesondere auch die Entwicklung des Pro-
gramms PCSiWaPro darzulegen. Ausgehend vom Basismodell SWMS_2D (Simunek, et
al., 1994) und den Erweiterungen durch KEMMESIES (Kemmesies, 1995) im Bereich der
Parameteridentifikation werden die in PCSiWaPro implementierten Ansatze erldutert. Dies
betrifft sowohl die Architektur der Software als auch die Ergebnisse aus den zuvor genann-
ten Forschungsvorhaben. In einer Reihe von Beispielsimulationen soll die jeweilige An-

wendung demonstriert werden.

Anmerkungen des Autors

Der Name PCSiWaPro® existiert seit 2010 und ist ein eingetragenes Warenzeichen der
Ingenieurburo fir Grundwasser GmbH. Der friihere Name des Programms lautete SiWaPro
DSS und ist in verschiedenen (Eigen-)Veroffentlichungen bis ca. 2010 (so auch in der Lite-
raturliste) noch zu finden. Aus Grinden der Lesbarkeit wird das Zeichen fir Registered

Trademark ® im Folgenden nicht weiter aufgefiihrt.
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2 Wasserhaushaltsberechnung in variabel gesattigten
porosen Medien

Das Kapitel geht zunachst auf die Basisgleichung ein, mit der der Wasserhaushalt be-
schrieben werden kann. Da diese fir den allgemeinen Fall nur numerisch lésbar ist, wird im
Weiteren auf Ansatze zur numerischen Lésung mit Hilfe der Methode der Finiten Elemente

eingegangen.

2.1 Zugrundeliegende Gleichung

Der Wasserhaushalt sowie die Dynamik des Wassers unter variabel gesattigten Bedingun-
gen (zeitliche Anderung der Verteilung des Gehalts der benetzenden Phase) kann mit Hilfe
der RICHARDS-Gleichung (1) beschrieben werden (Richards, 1931):

8_29 K<Kéa—h+KA>]—s (1)
ot 0x 1 ox; 1z

Dabei bedeuten:

0 Volumetrischer Wassergehalt (L3/L3)

t Zeit (T)

Xi Raumkoordinaten (fur 2D-Betrachtungen: x4 = X, x2 = z) (L)

K Ungesattigte hydraulische Leitfahigkeit (L/T)

KA Anisotropietensor der ungesattigten hydraulischen Leitfahigkeit K (-)

h Druckhdhe (L)

S Quellen- oder Senkenterm pro Einheitsvolumen (T")

Zur vereinfachten Schreibweise und besseren Lesbarkeit wird die EINSTEIN‘'sche Summen-
konvention verwendet. Taucht ein Index in einem Term doppelt auf, so ist dieser Uber alle

Werte des Index zu summieren.

Die RICHARDS-Gleichung kann aus den Bilanzgleichungen (Massen- und Energieerhaltung)
hergeleitet werden. Auf eine eingehende Herleitung wird an dieser Stelle jedoch verzichtet
und es sei auf (Busch, et al.,, 1993) und (Diersch, 2014) verwiesen. Die RICHARDS-
Gleichung ist nichtlinear, da die hydraulische Durchlassigkeit K (in Form eines Tensors K*)
wiederum von der Druckhéhe h abhangt. Gleichung (1) stellt die gemischte Form der
RICHARDS-Gleichung dar. Sie beinhaltet sowohl die unabhangige Grofle h als auch den
volumetrischen Wassergehalt 8. Daneben existieren auch die h-basierte sowie die 6-
basierte Form. Nach Untersuchungen von (Celia, et al., 1990) weist die numerische L6-

sung der gemischten Form die beste Bilanztreue bzw. den geringsten Volumenbilanzfehler
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auf. Fur die Losung der RICHARDS-Gleichung missen zwei Parameterfunktionen bekannt

sein:

- Funktionaler Zusammenhang zwischen der Kapillardruckhéhe h und dem volumet-
rischen Wassergehalt 6 (Saugspannungs-Sattigungs-Kurve, Retentionsfunktion)
- Abhangigkeit der hydraulischen Durchlassigkeit vom volumetrischen Wassergehalt

bzw. der Kapillardruckhdhe (Funktion der ungesattigten hydraulischen Leitfahigkeit)

Der in PCSiWaPro implementierte Ansatz verwendet die geschlossene analytische Lésung
nach VAN GENUCHTEN (van Genuchten, 1980), welche von LUCKNER (Luckner, et al., 1989)
erweitert wurde. Damit werden sowohl die Saugspannungs-Sattigungs-Kurve als auch die
Funktion der ungesattigten hydraulischen Leitfahigkeit mit einem geschlossenen Parame-

tersatz beschrieben.

2.1.1 Saugspannungs-Sattigungs-Kurve

Der hier dargestellte Zusammenhang zwischen Saugspannung und Sattigung stellt eine
geschlossene analytische Form der Retentionsfunktion dar (van Genuchten, 1980). Der
Ansatz wurde spater durch LUCKNER (Luckner, et al., 1989) erweitert und berlcksichtigt die
Restphasengehalte des Bodenwassers und der Bodenluft zur Berlicksichtigung der Hyste-
rese des Bodens bei Be- und Entwasserungsvorgangen. Der funktionale Zusammenhang
ist in Gleichung (2) aufgefuhrt, Abbildung 1 zeigt die grafische Darstellung dazu.

®—-A-B
0, =A+ (2)

[1+ (@ h)n]'n

Mit:

B Volumetrischer Wassergehalt (b fir benetzende Phase) (L3/L3)
A Funktion des hydraulischen Restwassergehalts (-)

B Funktion des Restluftgehalts (-)

) Porositat (-)

a MaRstabsfaktor, VAN-GENUCHTEN-Parameter (1/L)

n Anstiegsparameter, VAN-GENUCHTEN-Parameter (-)

he Kapillardruckhéhe (L)
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Kapillardruckhdéhe in cmW$S
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0 5 10 15 30 35 40 45 50
0.40 1 I 1 I 1 I 1 I 1 l 1 l 1 I 1 I 1 I 1 I
] _____ _Porositat ¢=0.36
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. 025
E | \\ _ \\1\ ® PDC
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<  Restwassergehalt Ag = Ag_g = 6= 0.05
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Abbildung 1: Saugspannungs-Sattigungs-Kurve entsprechend Gleichung (2), beispielhaft fiir
einen Sand, aus (Kemmesies, 1995).

An dieser Stelle sollen die Abklrzungen aus Abbildung 1 kurz erlautert werden. Fir weiter-

fuhrende Informationen sei auf (Kemmesies, 1995) verwiesen.

PDC Primary Drainage Curve
SWC Scanning Wetting Curve
SDC Scanning Drainage Curve
MWC Main Wetting Curve

MDC Main Drainage Curve

2.1.2 Funktion der ungesattigten hydraulischen Leitfahigkeit

Der von (van Genuchten, 1980) und (Luckner, et al., 1989) verwendete Ansatz ist auf die
Arbeiten von (Mualem, 1976) zurtickzufiihren. Die Berechnung der Funktion der relativen

ungesattigten hydraulischen Leitfahigkeit erfolgt nach Gleichung (3):

1\ Mm72
_ 2 1_<1_§m>
oo -5 (3.

ko §0 _1\™
- (1 _ 55”)
Darin bedeuten:

K«(0) Relative ungesattigte hydraulische Leitfahigkeit
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k(0) ungesattigte hydraulische Leitfahigkeit

S effektive Sattigung oder Mobilitatsgrad

So effektive Sattigung bei einem beliebigen (gemessenen) Wassergehalt 8
ko hydraulische Leitfahigkeit bei Wassergehalt 6

A MUALEM-Parameter zur Charakterisierung der Porenkonnektivitat

m 1-1/n (n entsprechend Gleichung (2))

Die effektive Sattigung wird nach Gleichung (4) berechnet. In (Kemmesies, 1995) wird die-
ser Wert auch mit Mobilitdtsgrad bezeichnet. Der Parameter A wurde durch MUALEM
(Mualem, 1976) nach Auswertung zahlreicher Boden mit einem mittleren Wert von 0,5 be-
legt.

O

= - er
S=—"
®—0,, (4)

2.2 Numerische Losung

Aufgrund des nichtlinearen Charakters der RICHARDS-Gleichung (1), muss diese im Allge-
meinen mit Hilfe eines numerischen Verfahrens iterativ geldst werden. Als Verfahren
kommt die Methode der Finiten Elemente mit linearen Basisfunktionen zum Einsatz. Diese
Methode ist sehr verbreitet und in der Literatur ausfiihrlich beschrieben, z.B. (Diersch,
2014) und (Spitz, et al., 1996). An dieser Stelle soll daher auf die mathematische Herlei-
tung der Grundlagen verzichtet und nur auf den Ld&sungsprozess der quantisierten
RICHARDS-Gleichung eingegangen werden. Aufgrund der Entwicklungshistorie des Pro-
gramms PCSiWaPro basiert der numerische Lésungsprozess auf der Public-Domain Simu-
lationssoftware SWMS_2D (Simunek, et al., 1994). SWMS_2D wurde Anfang der 1990er
Jahre am US Salinity Laboratory' entwickelt. Das Programm simuliert die Prozesse fiir
Stromung und Stofftransport in variabel gesattigten, porésen Medien. Die Beschreibung

dieses Abschnitts orientiert sich daher daran.

2.2.1 Raumliche Quantisierung

Fir die erforderliche Quantisierung der RICHARDS-Gleichung im zweidimensionalen Raum
unter Nutzung der FEM wird das Modellgebiet in ein Netz dreieckiger Elemente unterteilt.
Die Ecken dieser Elemente werden als Knotenpunkte definiert. Die abhangige Variable, die

Druckhoéhe h(x,z,t), wird durch eine Funktion wie folgt angenahert:

1 Agricultural Research Service, US Department of Agriculture, Riverside, Kalifornien
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N
B (x,z,t) = 2 0, (%, )by (0) (5)
n=1

wobei @, stlickweise lineare Basisfunktionen (im Falle linearer Elemente) sind, die die Be-
dingung @n(Xm, Zm) = Onm erfillen, h, sind unbekannte Variablen, die der Lésung der
RICHARDS-Gleichung an den Knotenpunkten entsprechen, N ist die Gesamtzahl der Kno-
tenpunkte, 6.m bezeichnet das Kronecker-Delta und hat fir n = m den Wert 1 sowie flr n #
m den Wert 0. Die Basisfunktionen eines Elements nehmen fir alle Bereiche aulierhalb
des Elements den Wert null an.

Die GALERKIN-Methode als Spezifizierung der FEM fordert, dass der Differentialoperator in
Verbindung mit der RICHARDS-Gleichung orthogonal zu jeder der N Basisfunktionen ist,
d.h,,

fae 9 KKAah+KA +St,d0 =0 6
o at axi l]a (pTl - ()

Wendet man den ersten Satz von GREEN auf Gleichung (6) an und ersetzt h durch h’, er-

halt man

ah'a(pn
Zf ( K ax; axl>dﬂ B
dh do
ZJ- K(Kl?a_'i'Klz) l(pndT+Zf Ké dx; - S(pn) df
e e

mit
Q. Bereich des Elements e

e Rand des Elements e

Die naturlichen Zu- bzw. Abstromrandbedingungen (Randbedingungen 2. Art, NEUMANN-
RB) kénnen direkt in das numerische Schema aufgenommen werden, indem man das ers-

te Integral der rechten Seite in Gleichung (7) spezifiziert.

Durch Integration Gber alle Elemente und der Anwendung zweier Vereinfachungen, die

anschlief3end erlautert werden, entsteht ein System zeitabhangiger gewodhnlicher Differen-



Entwicklung und Anwendung eines Softwaresystems zur Simulation des Wasserhaushalts und
Stofftransports in variabel geséttigten Béden

tialgleichungen mit nichtlinearen Koeffizienten. In Matrizenschreibweise? konnen diese ge-

schrieben werden durch:

d{6}

[Fl——

o+ [41R) = (@) - (B} - (D) ®)

Die einzelnen Ausdricke aus Gleichung (8) werden durch folgende Terme dargestellt:
don 0o
_ A n m
Ay = ZKlKi,-L P g 0O
e e

1
= Y —K[KA.bb,, + K& (Cuby + bicy) + KA Crcm]

(9)

44,
e
(pn A
By = ZKl 4 o= ZZK(Kbe +KAc) (10)
1
Fam = nmz¢nd9=6an§Ae (11)
e e
Zallf Prpndl = — Uln 2" (12)
1 i}
D=5 | cpzrpndn=zﬁAe(35+sn) (13)
e e e
l1=12,.,N m=12.,N n=12.,N (14)

Die Indizes i und j stellen die jeweilige Dimension im Raum dar (i, j = 1, 2). Darlber hinaus

gelten
by =z, — 2, Cyu = Xy — Xy
b, =z, — z, Cy = Xy — Xy (15)
b, =2z, —2z, Cw = Xp — Xy
Ae:cwbv;cvbw K:Ku+K3v+KW 5:=Su+S:;),+.S‘W (16)

Die Gleichungen (9) bis (13) gelten fur die Strdmung in einem zweidimensionalen Kartesi-
schen Koordinatensystem (x, z). Die Indizes u, v und w in Gleichung (15) stehen fur die

drei Knotenpunkte eines dreieckigen Elements e. A ist die Flache des Elements e, K die

2 Ausdriicke in eckigen Klammern stellen Matrizen dar, Terme in geschweiften Klammern reprasen-
tieren Vektoren.
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mittlere hydraulische Leitfahigkeit und S steht fiir die Wasserextraktion durch Pflanzen-
wurzeln an einem Element e, L, ist die Lange des Randsegments, die dem Knoten n zuge-
ordnet ist. Das Symbol o, in Gleichung (12) steht fiir den Fluss (LT"") Gber den Rand in der
Nahe des Randknoten n (on ist positiv, wenn der Fluss aus dem System fihrt). Fur den
Randfluss wird angenommen, dass dieser Uber jedes Randsegment gleich ist. Die Eintra-
gungen fur den Vektor Q, sind bei allen internen Knoten, die nicht als Zu- oder Abstrom flr

Wasser wirken, gleich Null.

Das numerische Vorgehen, das zu Gleichung (8) fuhrt, enthalt zwei wichtige Annahmen.
Eine Annahme betrifft die Differentiation der Knotenwerte des Wassergehalts in (8) nach

der Zeit. Das Differential nach der Zeit wird entsprechend

a0
a0, D, b3t om0
dt Z fﬂe (pndﬂ‘
e

gewichtet. Diese Annahme wird mit dem Mass Lumping Ansatz der Koeffizientenmatrix
durchgefiihrt, der nach (Celia, et al., 1990) und (Simunek, et al., 1994) sowohl die Konver-
genzgeschwindigkeit des iterativen Losungsprozesses verbessert als auch zu kleineren
Bilanzfehlern fuhrt.

(17)

Die zweite Annahme betrifft den Anisotropie-Tensor K”, der als konstant tiber jedes Ele-
ment angesehen wird. Im Gegensatz dazu wird angenommen, dass die hydraulische Leit-
fahigkeit K, die Wasserkapazitat C des Bodens und die Wasserextraktionsrate z.B. durch
Pflanzenwurzeln S Gber jedem Element linear variieren. Zum Beispiel ist der Wassergehalt

uber jedes Element wie folgt verteilt:

3
0(x,z) = Z 0(xp, z)on(x,2) fur(x,z) € Q, (18)

n=1

wobei n die einzelnen Knotenpunkte des Elements durchlauft. Der Vorteil der linearen In-
terpolation ist, dass keine numerische Integration benétigt wird, um die Koeffizienten in (8)

Zu bestimmen.

2.2.2 Zeitquantisierung

Die Integration von Gleichung (8) nach der Zeit erhalt man, indem man den Zeitbereich in

eine Sequenz von finiten Intervallen quantisiert und die Differentiale nach der Zeit durch

10
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finite Differenzen ersetzt. Ein implizites (rickwarts gerichtetes) finites Differenzenschema

wird verwendet:

{0}j+1 — {6}

At;

[F] + [Aljeath}jen = {Q); — {B}j+1 — {D}; (19)

wobei j+1 flr den aktuellen Zeitpunkt steht, an dem die Lésung betrachtet wird, Index j be-
zieht sich auf den vorherigen Zeitpunkt. Die Zeitschrittweite ist dann At; = t+1 - ;. Gleichung
(19) stellt das endgultige Gleichungssystem dar, welches gelost werden muss. Da die Ko-
effizienten 6, A, B Funktionen der abhangigen Variable h sind, sind die Gleichungen in der

Regel nicht linear und mussen iterativ gelost werden.

2.2.3 Losungsprozess

Aus der Quantisierung der RICHARDS-Gleichung entsteht zunachst ein nichtlineares Glei-
chungssystem (Gleichung (19)), welches iterativ gelést werden muss. Dazu werden die
Gleichungen linearisiert und durch einen Gleichungsldser (Abschnitt 2.2.4) erfolgt die Be-
rechnung der unbekannten Druckhéhen. Mit dieser Lésung wird Gleichung (19) erneut
ausgewertet: Linearisierung der Gleichungen und Berechnung einer neuen Lésung. Dieser
Prozess wird solange wiederholt, bis die Lésung konvergiert. Konvergenz ist erreicht, wenn
die maximale Differenz in der Druckhdhe oder im Wassergehalt an einem Knoten zwischen

2 aufeinanderfolgenden Iterationen das Iterationskriterium nicht tGbersteigt.

2.2.4 Losung des Gleichungssystems

Aus der Linearisierung von Gleichung (19) entsteht ein lineares Gleichungssystem, wel-

ches allgemein in der Form

[Al{x} = {b} (20)

geschrieben werden kann. Hierbei steht [A] fur die Koeffizientenmatrix, {x} ist der Vektor
der Unbekannten und {b} ist der Vektor der rechten Seite. Die Matrix [A] enthalt die Matri-
zen aus Gleichung (19), die Unbekannten {x} sind die Druckhéhen an den Knoten und {b}
enthalt die Randbedingungen sowie interne Massenflisse. Das Gleichungssystem wird mit
Hilfe eines Gleichungsldsers fir die Unbekannten {x} geldst. Grundsatzlich sind im Pro-
gramm PCSiWaPro zwei Gleichungsléser implementiert: Elimination nach GAUR als direk-
tes Verfahren sowie das vorkonditionierte konjugierte Gradientenverfahren (PCG) als itera-
tiver Loser (Mendoza, et al., 1991). Die Vorkonditionierung beim PCG-Verfahren erfolgt
durch unvollstandige LU-Zerlegung. Nachteil bei Verwendung der Elimination nach Gaul}

sind der notwendige Speicherbedarf sowie der numerische Aufwand, da die gesamte Koef-

11
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fizientenmatrix im Speicher gehalten werden muss. Insgesamt steigt der Aufwand proporti-
onal zum Quadrat der Anzahl der Unbekannten. Die Anzahl der erforderlichen Rechenope-
rationen ist dafir a priori bekannt. Im Gegensatz dazu steigen bei iterativen Verfahren der
Bedarf an Speicherplatz und der numerische Aufwand mit der Problemgrof3e nur um eine
Potenz von 1,5. Die Zahl an erforderlichen lterationen ist dafiir a priori nicht bekannt. Fur
kleine Problemstellungen bis 500 Knoten wird daher automatisch der direkte Léser ver-
wendet, andernfalls das iterative PCG-Verfahren.

Die Koeffizientenmatrix [A] ist symmetrisch und dinn besetzt (sparse). Um Speicherplatz
zu sparen und da iterative Verfahren nur die besetzten Elemente bendtigen, werden daher
ausschliellich die Nicht-Null-Elemente sowie deren Position gespeichert. Im Programm
PCSiWaPro wird dazu ein spezielles Format verwendet (Mendoza, et al., 1991), welches
Ahnlichkeiten zu dem verbreiteten Compressed Row Storage-Verfahren (CRS) aufweist
und aufgrund der dichten Speicherweise positive Auswirkungen auf die Performance von

Prozessoren mit schnellen Caches aufweist (Barrett, et al., 1993).

12
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3 Transport- und Umsetzungsprozesse

Dieses Kapitel beschreibt die im Programm PCSiWaPro zugrundliegende Gleichung flr
den Stofftransport und die dabei stattfindenden Umsetzungsprozesse. Ausgehend von der
Erhaltungsgleichung werden zunachst die malRgeblichen Transport- und Umsetzungspro-
zesse erlautert. Schliellich wird auf die numerische Lésung der Advektions-Dispersions-
Gleichung eingegangen. Die in diesem Kapitel verwendeten Begrifflichkeiten und Definitio-
nen, beispielsweise zur Beschreibung der Dispersion, richten sich malfigeblich nach den
Angaben in (Radcliffe, et al., 2010).

3.1 Erhaltungsgleichung

Die Erhaltungsgleichung beschreibt, dass die zeitliche Anderung der gesamten Konzentra-
tion im Boden gleichzusetzen ist zur negativen Anderungsrate des Massenflusses in den
einzelnen Raumkoordinaten abziglich vorhandener interner Quellen und Senken. Auf eine
ausfuhrliche Herleitung wird an dieser Stelle verzichtet und es sei z.B. auf (Radcliffe, et al.,

2010) verwiesen:

%= —ZI;S; — Sc; (21)
Ct Gesamte Konzentration (flissige und feste Phase)
t Zeit
Fs Massenfluss verursacht durch Transportprozesse
S Interne Quellen und Senken entsprechend Gleichung (1)
Cs Konzentration bei Entnahme oder Einspeisung (Senken und Quellen)

Die Variable c: beschreibt dabei die Konzentration ¢ des im Wasser geldsten Stoffs (M/L3)
als auch die Konzentration s des an der festen Phase sorbierten Stoffs (M/M). Um Einhei-
tengleichheit (M/L3?) herzustellen, wird ¢ mit dem volumetrischen Wassergehalt multipliziert,

s mit der Trockenrohdichte py:
¢t = 0c+ pys (22)

Im folgenden Abschnitt 3.2 wird zunachst der Massenfluss Fs beschrieben, der durch die

Transportprozesse verursacht wird.

13
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3.2 Transportprozesse

Der Transport von Stoffen im Untergrund, dargestellt durch den Massenfluss Fs in Glei-
chung (21), wird mafl3geblich durch 3 Prozesse verursacht. Mit der Advektion wird die Be-
wegung des Wassers, in welchem der Stoff geldst ist, beschrieben. Die Diffusion ist davon
unabhangig und wird malfigeblich durch die BROWNsche Molekularbewegung verursacht.
Die hydrodynamische Dispersion lasst sich wiederum auf die Advektion zurlckfihren und

ist sehr skalenabhangig.
Der Massenfluss Fs lasst sich als Summe der 3 einzelnen Massenfliisse beschreiben:

F; = Faaqp + Fairr + Faisp (23)

3.2.1 Advektion

Advektion ist die Bewegung des geldsten Stoffes mit dem Bodenwasser. Die Geschwindig-
keit der Bewegung entspricht dabei der mittleren Porenwassergeschwindigkeit, der Ab-
standsgeschwindigkeit va. Diese Geschwindigkeit berticksichtigt, dass das Bodenwasser
nur durch die wassererfullten Porenkanale (durchflusswirksamer Porenraum) flieBen kann.
Im Vergleich zur Stromungsgeschwindigkeit, hervorgerufen durch ein Potentialgefalle, ist

die Abstandsgeschwindigkeit erhoht:

q.
Vai = EL (24)
Va Abstandsgeschwindigkeit (L/T)
q DARCY-Geschwindigkeit (L/T)
0 Volumetrischer Wassergehalt (L3/L3)

Als advektiver Massenfluss ergibt sich damit

Faavi = qi¢ = vg,;0c (25)
Faav Advektiver Massenfluss (M/L?/T)
c Stoffkonzentration (M/L3)

3.2.2 Diffusion

Diffusion wird mafigeblich durch die BROWNsche Bewegung der Molekule in der festen,
flussigen und gasférmigen Phase hervorgerufen. Bei einem Konzentrationsgradienten be-

wegt sich der Migrant entlang des Konzentrationsgefélles. Die Diffusion ist ein physikali-

14
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scher Ausgleichsprozess und tritt unabhangig von anderen Wasserbewegungen auf. In

freiem Wasser kann der Prozess durch das erste FICKsche Gesetz beschrieben werden:

dc

Fairfi = _DWa_xi (26)
Faifr Massenfluss durch Diffusion in freiem Wasser (M/L#/T)
Duw Diffusionskoeffizient in freiem Wasser (L%/T)
ac/ox; Konzentrationsgradient (M/L*)

Der Diffusionskoeffizient weist flr viele im Wasser geléste Stoffe eine Groflienordnung von
ungefahr 10° m?/s auf, wahrend dieser fur Luft um ca. 4 GréRenordnungen groRer ist. Im
Boden als porésem Medium kann die Diffusion ebenfalls mit Gleichung (26) beschrieben
werden, jedoch mussen die hier vorherrschenden Bedingungen beriucksichtigt werden.
Neben reduzierten FlieRquerschnitten sind dies auch gewundene FlieBwege. Dies fuhrt
letztlich zu einer verlangsamten Diffusion im Boden, so dass der Diffusionskoeffizient redu-
ziert werden muss. Zur Bericksichtigung der gewundenen FlieRwege wird ein Tortuositats-

faktor t definiert, der eine Funktion des Wassergehalts 8 darstellt und nach (Millington, et

al., 1961) wie folgt berechnet wird:

0’/3

52 (27)

7(0) =

Bs ist der Wassergehalt des wassergesattigten Bodens. Mit Hilfe des Tortuositatsfaktors t

wird schlieRlich der effektive Diffusionskoeffizient ermittelt:
p’ = 1(6)D,, (28)

Fir die Berucksichtigung der reduzierten Querschnittsflachen der Porenkanéle im Boden
wird der effektive Diffusionskoeffizient mit dem Wassergehalt multipliziert, woraus sich

letztlich der diffusive Massenfluss im Boden ergibt:

Faifri = —91(9)DW£ = —6pg// 9c (29)
' d0x; d0x;
Faifr Diffusiver Massenfluss (M/L?/T)
0 Volumetrischer Wassergehalt (L3/L3)
Duw Diffusionskoeffizient in freiem Wasser (L#/T)
T Tortuositatsfaktor (-)
acloxi Konzentrationsgradient (M/L*)
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3.2.3 Hydrodynamische Dispersion

Die hydrodynamische Dispersion ist die Verteilung von geldsten Stoffen im bewegten Bo-
denwasser, welche aufgrund unterschiedlicher FlieRgeschwindigkeiten und FlielRwege ein-
zelner Wasserteilchen hervorgerufen wird. Grundsatzlich tragen 3 unterschiedliche Pro-
zesse zur Dispersion bei. Zunachst treten durch die Reibung am Porenrand innerhalb des
Porenkanals unterschiedliche Flieligeschwindigkeiten auf. Darliber hinaus verfligen unter-
schiedliche Porenkanale nicht Gber einen gleichmaligen Durchmesser, sodass grofRere
Porendurchmesser hohere mittlere FlieRgeschwindigkeiten bedingen als kleinere Durch-
messer. Schliellich fuhrt die Gewundenheit der Porenkanale dazu, dass Unterschiede in
den Pfadlangen entstehen und sich damit unterschiedliche Ausbreitungsgeschwindigkeiten

ergeben.

Durch zahlreiche (eindimensionale) Experimente ist bekannt, z.B. (Luckner, et al., 1991)
oder (Radcliffe, et al., 2010), dass der Dispersionskoeffizient proportional zur Abstandsge-

schwindigkeit va ist, wobei der Proportionalitatsfaktor mit Dispersivitat bezeichnet wird:

Dd =a;"V, (30)
Dy Dispersionskoeffizient (L¥T)
of Longitudinale Dispersivitat (L)
Va Abstandsgeschwindigkeit (L/T)

Der Betrag der Dispersivitat ist stark skalenabhangig. Wahrend fir Messungen im Labor-
malstab mit einer Dispersivitat im Zentimeterbereich gerechnet werden kann, ist fur regio-

nale Problemstellungen ein Wert im Meterbereich nicht untblich (Luckner, et al., 1991).

Im mehrdimensionalen Raum wird der Dispersionskoeffizient als Tensor dargestellt. Zu-
satzlich zur longitudinalen Dispersivitat (in FlieBrichtung geltend) wird dann allgemein auch
der Begriff transversale Dispersivitat (orthogonal zur FlieRrichtung geltend) verwendet.
Dies ist erforderlich, da sich im instationaren Stromungsraum die FlieRrichtung zu jedem

Zeitpunkt und an jedem Ort andern kann.

Mathematisch kann der dispersive Massenfluss analog zur Diffusion mit Hilfe des ersten
Fick'schen Gesetzes beschrieben werden (es wird der Dispersionstensor Dq verwendet):
dc
Faisp,i = _HQd,ija_xj (31)

Faisp Massenfluss versursacht durch Dispersion (M/L?/T)
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0 volumetrischer Wassergehalt (L3/L3)
D4 hydrodynamischer Dispersionstensor (L%T)
ac/ox; Konzentrationsgradient (M/L#)

Aufgrund der analogen mathematischen Beschreibung und der ahnlichen Effekte kénnen
Diffusionskoeffizient und Dispersionskoeffizient in einem Parameter zusammengefasst
werden. Dieser wird als effektiver Dispersionskoeffizient De bezeichnet (Radcliffe, et al.,
2010):

Dgij = D\isz(?ij + Dy, ij (32)

3.2.4 Zusammenfassung Transportprozesse

Zusammengefasst ergibt sich fur Fs:

dc dc

Fs; = qic — QD\ifffgij F 0Dg,ij F (33)
j j

Nach Anwendung von Gleichung (32) ergibt sich:

dc

Fg; = qic — 9De,ij£
j

(34)
Setzt man Gleichung (34) in Gleichung (21) ein und beachtet aul’erdem Gleichung (22),

erhalt man

d6c dps 0 < 6c> _0(qi0) (35)

¢ T ar " ax\U e o,

Gleichung (35) ist die allgemeine Form der Advektions-Dispersions-Gleichung, enthalt je-
doch keine Terme zur Beschreibung von Abbau- und Umsetzungsprozessen. Auf diese
wird in Abschnitt 3.3 eingegangen, speziell auf Sorptions- und Abbauprozesse. Fur statio-
nare Verhaltnisse und einem linearen Sorptionsansatz kann Gleichung (35) vereinfacht
werden, wobei in Verbindung mit bestimmten Randbedingungen analytische Ldsungen
existieren, z.B. (Luckner, et al., 1991) und (Radcliffe, et al., 2010).

3.3 Umsetzungsprozesse

Dieser Abschnitt beschreibt die Umsetzungsprozesse. Neben der Sorption werden grund-
legend auch Abbauprozesse verschiedener Ordnung sowie deren Darstellung in PCSiWa-

Pro beschrieben. Stoffumwandlungsprozesse, d.h. die Entstehung eines (neuen) Stoffs aus
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einem vorhandenem, werden hier nicht betrachtet, da diese nicht Bestandteil des Pro-
gramms PCSiWaPro sind und Gegenstand weiterflihrender Arbeiten darstellen. Beispiel-
haft sei das Programm PhreeqC (Parkhurst, et al., 2013) genannt, welches derartige Um-
wandlungsprozesse betrachtet und Uber eine zukiinftige Kopplung angesprochen werden

kann.

3.3.1 Sorption

Sorption beschreibt die Bindung (Beladung) eines im Wasser geltsten Stoffes an der fes-
ten Phase (Bodenmatrix). Der Stoff unterliegt dabei keiner chemischen Veranderung.
Grundsatzlich kann dabei in Adsorption (Anhaften an der Bodenmatrix) und Desorption
(Freisetzen von dieser) unterschieden werden. Bei der funktionalen Beschreibung wird da-
von ausgegangen, dass die Sorption unter konstanter Temperatur ablauft und mit Isother-
men erfasst werden kann. Insgesamt sind 3 verschiedene Isothermen in PCSiWaPro im-

plementiert.

3.3.1.1 Lineare Gleichgewichtssorption

Die lineare Sorption wird beschrieben durch:

s =K, (36)
s Konzentration des an der Bodenmatrix sorbierten Stoffs (M/M)
Kg Linearer Verteilungskoeffizient (L3/M)
c Konzentration des im Wasser geldsten Stoffs (M/L3)

3.3.1.2 Nichtlineare Gleichgewichtssorption
Im Programm PCSiWaPro sind dartuber hinaus 2 nichtlineare Isothermen implementiert,
welche auch in der Literatur weit verbreitet sind. In (Freundlich, 1906) wird der Zusammen-

hang zwischen geldster und sorbierter Konzentration wie folgt beschrieben:

s = KycP (37)
Ks Verteilungskoeffizient nach FREUNDLICH (L**/MF)
B Exponent (-)

Die lineare Sorption ist ein Spezialfall fur § = 1. Durch die Potenzfunktion wird berlcksich-
tigt, dass bei starkerer Beladung der Sorptionsoberflache des Sorbents weniger Sorbat
aufgenommen werden kann. Sie verfugt jedoch nicht Gber eine Begrenzung nach oben. Es

kann daher keine vollstandige Beladung der Sorptionsoberflache abgebildet werden.

18



Entwicklung und Anwendung eines Softwaresystems zur Simulation des Wasserhaushalts und
Stofftransports in variabel geséttigten Béden

Mit der Isotherme nach LANGMUIR (Langmuir, 1916) kann indes die maximale Beladung
vorgegeben werden. Mit starker werdender Beladung der Sorptionsoberflache nahert sich
die Konzentration des Sorbats der maximalen Beladungsgrenze smax asymptotisch an. Sie

stellt die einfachste physikalisch begriindete Isotherme dar:

1 vac max ( )
Ki Verteilungskoeffizient nach LANGMUIR (L3/M)

Smax Maximalbeladung (M/M)

3.3.1.3 Darstellung der Isothermen im Programm PCSiWaPro

Die bislang beschriebenen Sorptionsisothermen werden im Programm PCSiWaPro uber

eine allgemeine Sorptionsgleichung wiedergegeben:

K,cP
s =
1+ nch

(39)

Tabelle 1 fihrt verschiedene Parameterkonfigurationen fur Gleichung (39) auf und stellt die
resultierenden Isothermen dar. Der Parameter K, bezeichnet den fur die jeweilige Isother-

me glltigen Verteilungskoeffizienten.

Tabelle 1: Verfiigbare Isothermen und Parametervorgaben

Parameter n Parameter 3 Isotherme
0 1 Lineare Sorption (nach HENRY)
0 #0und #1 Isotherme nach FREUNDLICH

Isotherme nach LANGMUIR mit Ky als Maximalbeladung

>0 1 Kiund n = K.

Die Isothermen nach FREUNDLICH und LANGMUIR sind in ihrem Funktionsverlauf nichtlinear
und fuihren dazu, dass Gleichung (35) ebenfalls nichtlinear wird und iterativ gelést werden

muss. Eine analytische Losung existiert fur diesen Fall nicht.

In Abbildung 2 sind beispielhafte Funktionsverlaufe der Isothermen, wie sie mit Gleichung
(39) berechnet worden sind, grafisch dargestellt. Die dazu verwendeten Werte fiir die Pa-
rameter sind in Tabelle 2 aufgeflhrt. Der asymptotische Verlauf der LANGMUIR-Isotherme

ist deutlich zu erkennen.
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Funktionsverlauf der Isothermen
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Abbildung 2: Grafische Darstellung fiir einen beispielhaften Verlauf der Isothermen

Tabelle 2: Parameterwerte zur Berechnung der Funktionsgraphen aus Abbildung 2

Isotherme | Verteilungskoeffizient Kx | Parameter B | Parameter n
Linear 1,5 1,0 0,0
FREUNDLICH 3,0 0,6 0,0
LANGMUIR 6,0 1,0 0,9

3.3.2 Transformations- und Abbauprozesse

Viele Stoffe im Boden, insbesondere organische Substanzen, unterliegen vielfaltigen Ab-
bau- und Transformationsprozessen, z.B. Nitrifikation, mikrobiellem Abbau (anaerob und

aerob) oder auch radioaktivem Zerfall.

Diese Prozesse kdnnen als Reaktion erster Ordnung abgebildet werden. Die Rate oder
Geschwindigkeit, mit der der Prozess stattfindet, ist dabei abhangig von der vorhandenen

Konzentration des Stoffes. Fur die Reaktion in Wasser kann geschrieben werden:

d(6c)
ot

= —MWHC (40)

Mw  Konstante fur Transformations- oder Abbauprozess erster Ordnung in der flissigen
Phase (1/T)
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Es wird allgemein angenommen, dass mikrobieller Abbau nur fir in Wasser geldste Stoffe
stattfindet (Radcliffe, et al., 2010). Fur radioaktiven Zerfall trifft diese Einschrankung jedoch
im Allgemeinen nicht zu. Zur Beschreibung der Reaktion des an der festen Phase sorbier-
ten Stoffes kann folgende Gleichung verwendet werden:

6(apts) = —UspS (41)

Ms  Konstante fir Transformations- oder Abbauprozess erster Ordnung an der Boden-
matrix (1/T)

Die Halbwertszeit T+, eines Stoffes beschreibt die Zeitspanne, in der die Stoffkonzentration
auf die Halfte der Ausgangskonzentration abgesenkt wurde. Mit Hilfe der Halbwertszeit

kann die Konstante y stoffspezifisch ermittelt werden:

In(2)
M =
Ty,

(42)

Darlber hinaus ist die Vorgabe von Reaktionen nullter Ordnung maoglich. Auch hier wird
wieder zwischen Konstanten fir fliissige und feste Phase unterschieden. Reaktionen null-
ter Ordnung finden unabhangig von der vorhandenen Stoffkonzentration mit gleicher Ge-
schwindigkeit statt. Fur die flissige Phase gilt dann:

2 o (43)

yw  Konstante flr Transformations- oder Abbauprozess nullter Ordnung in fllissiger Pha-
se (M/L3/T)

Analog dazu die feste Phase:

d(ps)
at

—YsP (44)

ys  Konstante fur Transformations- oder Abbauprozess nullter Ordnung in fester Phase
(1/T)
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3.4 Basisgleichung fiir den Stofftransport in PCSiWaPro

Erganzt man Gleichung (35) um die Koeffizienten fur die zuvor beschriebenen Transforma-
tions- und Abbauprozesse als Senkenterme und betrachtet zusatzlich die zweite Dimensi-
on in den partiellen Ableitungen, ergibt sich die Grundgleichung fur den Stofftransport im
Programm PCSiWaPro:

%+%=i< iWE)—%—#WHC—MSPS+VWH+VSP—SCS (45)
ot  Jdt Ox; J 0x; 0x;

c Konzentration des geldsten Stoffes (M/L3)

s Konzentration des sorbierten Stoffes (M/M)

P Trockenrohdichte (M/L3)

Xi, X Raumkoordinaten (vertikal-eben: x, z) in (L)

t Zeit (T)

0 volumetrischer Wassergehalt (aus der Losung der RICHARDS-Gleichung)

di Komponente i (i = X, z) der Stromrate aus der Lésung der RICHARDS-Gleichung
Dj Dispersionstensor

Hw, Ms Abbaukoeffizienten erster Ordnung fur flissige und feste Phase (1/T)

Yw, Ys Abbaukoeffizienten nullter Ordnung fur flissige (M/L3/T) und feste Phase (1/T)
S Quellen und Senken aus der RICHARDS-Gleichung

Cs Konzentration im Quellen- oder Senkenterm S

Die Schreibweise von Gleichung (45) verwendet die EINSTEIN'sche Summenkonvention fir
die Indizes i und j. Die ebenfalls verwendeten Indizes w (flr wassrig) und s (fir solid, fest)
beziehen sich auf die Angabe der jeweiligen Phase und sind von der Summenkonvention
ausgenommen. Gleichung (45) ist eine parabolische Differentialgleichung. In der allgemei-
nen Form kann die Advektions-Dispersions-Gleichung nur numerisch geldst werden, wobei
Anfangs- und Randbedingungen vorzugeben sind. Die Lésung der RICHARDS-Gleichung
(Gleichung (1)) ist erforderlich, um die GréRen 6, g sowie den Senkenterm S zur Verfu-

gung zu stellen.
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3.5 Numerische Losung

Analog zum Vorgehen bei der RICHARDS-Gleichung erfolgt die Lésung mit Hilfe der Metho-
de der Finiten Elemente. Die zum L&sen der Gleichungen angewandte Vorgehensweise ist
in weiten Teilen analog dem Verfahren fUr die Losung der Strdbmungsgleichung. Aufgrund
der Entwicklungshistorie des Programms PCSiWaPro basiert der numerische Lésungspro-
zess auf dem des Programms SWMS_2D (Simunek, et al., 1994). Die Beschreibung die-

ses Abschnitts orientiert sich daher an der dort implementierten Vorgehensweise.

3.5.1 Raumliche Quantisierung

Die abhangige Variable, die Konzentration ¢(x,z,t), wird durch eine finite Reihe c(x,z,t) der

Form

N
¢'(6,2,8) = ) gnl62)en(0) (46)
n=1

approximiert. Dabei sind ¢, die gewahlten linearen Basisfunktionen, ¢, sind die unbekann-
ten zeitabhangigen Koeffizienten, die die Losungen der Gleichung an Knotenpunkten des
Finiten Elements darstellen. Wie in Abschnitt 2.2 steht N fur die Gesamtzahl an Knoten-
punkten und die Basisfunktionen eines Elements e nehmen auflierhalb des Bereichs des
Elements den Wert Null an. Das Anwenden der Standard-GALERKIN-Methode fuhrt zu der
folgenden Reihe von N Gleichungen:
fl—HRﬁ—qia—c+i<9Di-£>+Fc+Gl<p dQ=0 (47)
Q ot ox; 0x; 7 0x; n
Wendet man den ersten Satz von GREEN auf die zweite Ableitung in Gleichung (47) an und

ersetzt c durch ¢, erhalt man folgende zeitabhangige Differentialgleichung:

ZJ or2 0% L peve oD, 2<.29n] 40
o ot Tigy, 71 P = P00 5, oy
e
+ Z—fr QDij a—xjniq)ndF =0
e e

In Matrizenschreibweise?® stellt sich diese wie folgt dar:

dfc}

[Q1—~+[S}e} + () = ~{Q") (49)

3 Ausdriicke in eckigen Klammern reprasentieren Matrizen, Terme in geschweiften Klammern stellen
Vektoren dar.
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wobei
KA,
= Z(—HR)szpnq)mdQ = —Z 7 Rn)8nm (50)
e Q e
und
Z [( ql)f an a = dQ— (6Dy), f ?; a f <pz<pn<pmdﬂ]
Z [__ (3%( + an) (3QZ + QZn) + (3F + F, + Fm)(]- + 6nm) (51)
- % (Bybn8Drs + (baCr + Cby)8D 5, + cmcneuzz)]
sowie

KA,
fo = Z Glj Q1 dQ = 12 n) (52)
e Qe e
p KBcP?
R=1+=-———7F— 53
*5 (1 + nch)? (53)

Dabei stehen die Uberstrichenen Variablen fir die Mittelwerte eines gegebenen Elements

e. Die Benennung in obigen Gleichungen ist analog zu Gleichung (15). Das Randintegral in

(48) steht flr den dispersiven Massenstromanteil Q,f) Uber den Rand, R ist der Retarda-

tionsfaktor und berechnet sich aus der Sorptionsisotherme.

Die Ableitung der Gleichungen (50) bis (52) enthalt Annahmen, ergénzend zu den Annah-
men, die in der Approximation der Finiten Elemente nach GALERKIN vorkommen (Simunek,
et al., 1994). Zunachst werden die verschiedenen Koeffizienten aus den Integralen (6R, q;
6D;, F, G) linear Uber jedes Element ausgedehnt, ahnlich wie die abhangige Variable, d.h.
in Termen ihrer Knotenwerte und in Verbindung mit Basisfunktionen. Danach wird der An-
satz mit Mass Lumping erneut durchgeflihrt, indem man die Knotenwerte der Ableitung
nach der Zeit aus (49) als gewichtete Mittelwerte Uber das gesamte Strémungsgebiet neu
definiert:

de, Zef BR <pndQ

= (54)
dt Y. er 9R<pndﬂ
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3.5.2 Zeitquantisierung
Zur Quantisierung der Zeitdifferentiale werden Finite Differenzen verwendet. Eine Anndhe-
rung erster Ordnung der Differentiale nach der Zeit fuhrt zu folgenden algebraischen Glei-

chungen (Simunek, et al., 1994):

{C}j+1 - {C}j .

[Q]j+£ At

[STjs:{c}jsr + A = &)[S]j{c}; + e{f};rn + (A —&){f}; =0 (55)

wobei j fur den vorherigen und j+1 fir den aktuellen Zeitschritt stehen; At ist die Zeitschritt-
weite und € ein Zeitwichtungsfaktor. Der Zeitwichtungsfaktor € kann Werte im Bereich von
0 < e <1 annehmen. In Tabelle 3 sind die gebrauchlichsten Schemata und ihre charakteris-
tischen Merkmale aufgelistet. Die einzelnen Kriterien zur Einschatzung der Stabilitat sowie
der Oszillationsfreiheit eines Schemas werden in (Diersch, 2014) sehr ausfuhrlich behan-
delt.

Tabelle 3: Ubersicht der méglichen Schemata zur Lésung von Gleichung (55)

£ Schema ti?)ﬁ‘s)g?')ciir:':l?;g Stabilitat Oszillaht(i:i)tnsfrei-
0 explizit 1. beschrankt stark restriktiert
1/2 | CRANK-NICOLSON 2. uneingeschrankt | restriktiert
2/3 | GALERKIN-FEM 1. uneingeschrankt | restriktiert
1 implizit 1. uneingeschrankt | nicht restriktiert

Die Koeffizientenmatrix [Q]i+« enthalt gewichtete Mittelwerte der aktuellen und vorherigen

Knotenwerte von 6 und R. Gleichung (55) kann nun in folgender Form geschrieben werden:

[G1{c}j+1 = {g} (56)
Wobei
1
[G] = E[Q]He +€ [S]j+1
(57)

1
lg} = 1 [Qljselel; — A=O)SI{el; — {f}ju — A=Y
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4 Entwicklung des Programms PCSiWaPro

Dieses Kapitel gliedert die Grundsatze und Verfahren auf, auf Basis derer die Entwicklung

des Programmsystems PCSiWaPro durchgefihrt wurde.

Bei der Entwicklung des Programms spielten mehrere Faktoren eine Rolle, die es zu be-
ricksichtigen galt. Zum einen existierte ein Simulationskernel, welcher vom bereits erwahn-
ten Programm SWMS_2D adaptiert und erweitert wurde (Kemmesies, 1995) und weitest-
gehend im Standard FORTRAN 95/2003 (Graber, et al., 2007) geschrieben ist. Dabei wur-
den auch Vorstufen der Objektorientierung umgesetzt (intensive Verwendung abgeleiteter
Datentypen und von Modulen), damit der Code lesbarer, besser erweiterbar und weniger

fehleranfallig wird.

Die Entwicklung einer grafischen Benutzeroberflache (GUI — Graphical User Interface) soll-
te nach dem aktuellen Windows-Standard erfolgen, Mehrsprachigkeit unterstitzen und die
Datenhaltung (sowohl der Modelleingangs- als auch der Simulationsdaten) strukturiert in
Datenbanken erfolgen. Die Wahl fiel auf das .NET-Framework der Firma Microsoft. Es bie-
tet eine gute Unterstitzung zur Entwicklung datenbankbasierter Anwendungen. Zudem
kénnen komplexe GUIs mit Gberschaubarem Aufwand entwickelt werden, welche dariber
hinaus dem Windows-Standard entsprechen. Seit 2006 ist es Bestandteil des Windows-
Betriebssystems, sodass keine zusatzliche Software zur Ausfihrung des Programms er-
forderlich ist. Fir die Mehrsprachigkeit (Internationalisierung) wurde ebenfalls eine daten-
bankbasierte Losung entwickelt, da dies die Aufnahme weiterer Landessprachen mit gerin-
gem Aufwand ermdglicht und zur Programmlaufzeit die Anzeigesprache gewechselt wer-

den kann.

4.1 Softwarearchitektur

In der Entwicklung von Software gibt es eine Vielzahl von Mdglichkeiten, die Architektur
eines Programms zu gestalten. Durchgesetzt haben sich Verfahren, die die verschiedenen
Komponenten einer Software getrennt voneinander betrachten und in Schichten oder auch
Layer untergliedern. Da der Entwurf der Architektur einer Software bei Verwendung dieser
Verfahren grundsatzlich einem Muster folgt, wird dies mit Entwurfsmuster bezeichnet
(Gamma, et al., 2002). Die Verwendung dieses Terminus' ist in der Literatur jedoch nicht
immer einheitlich. Oft wird auch der Begriff Architekturmuster verwendet (Wickramanayake,
2010). Diese Gliederung spielt insbesondere bei der Art von Software eine wichtige Rolle,
die mit einer GUI ausgestattet sind. Man kann diese Unterteilung von den Grundprinzipien

eines beliebigen Programms ableiten:
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- Nahezu jede Software muss mit Daten umgehen, daher ist eine Schicht fir die Da-
tenhaltung erforderlich (z.B. Einlesen, Loschen und Speichern von Daten)

- Die Software muss diese Daten verarbeiten kdnnen, daher ist eine Logik-Schicht er-
forderlich (Simulationsprozess, z.B. Berechnung der numerischen Lésung)

- die Software muss die Eingabedaten und die Ergebnisse aus der Verarbeitung pra-
sentieren kdnnen, womit eine Prasentationsschicht erforderlich ist (z.B. Pre- und

Postprocessing)

Ein weit verbreitetes Entwurfsmuster ist das Model-View-Controller-Prinzip (Krasner, et al.,
1988), welches bereits in den 1980er Jahren entwickelt wurde und heute in verschiedenen
Implementierungsstufen existiert (MVVM: Model-View-ViewModel, MVP: Model-View-
Presenter). Die funktionale Trennung des Quellcodes steht dabei im Vordergrund, um Ab-
hangigkeiten zwischen den Anwendungsschichten zu minimieren. Gleichzeitig bewirkt dies
eine bessere Testbarkeit einzelner Funktionsgruppen, da potentielle Fehler in dem sonst
mitzufihrenden Overhead an Programmquellicode keinen Einfluss auf das Testergebnis

haben.

4.2 Datenbankkonzept

Bei der Wahl des zugrundeliegenden Datenbankverwaltungssystems stand neben einer
einfachen Handhabung und Verfligbarkeit auch eine weite Verbreitung mal3geblich im Vor-
dergrund. Ein dedizierter Server zur Datenbankverwaltung sollte nicht erforderlich sein, da
dieser den administrativen Aufwand erhdht. Das von der Firma Microsoft vertriebene Ac-
cess erfullt die wesentlichen Voraussetzungen an diese Forderungen. Die Datentabellen
kdénnen prinzipiell von jedem Nutzer Uber die grafische Benutzeroberflache eingesehen und
untereinander verknUpft werden, es ist weit verbreitet und flir kleine bis mittlere Datenmen-
gen ausreichend leistungsfahig. Es ist kein Datenbankserver fir den Betrieb erforderlich,
da es sich um eine Desktopanwendung handelt, jedoch kann MS Access als Front-End flr

SQL-Server-Installationen verwendet werden.

Die Datenabfragen (grundsatzlich ist damit auch die Speicherung von Daten gemeint) wer-
den in SQL erstellt, ebenso sind automatische Berichte (Reports) moglich. Ein groRer Vor-
teil im Hinblick auf die Verwendung in der Entwicklung ist die sehr gute Einbindung in das
.NET-Framework, welches Uber den optimierten JET-Treiber einen relativ schnellen Da-
tenaustausch (lesend und schreibend) ermdglicht. Zudem ist durch Spracherweiterungen
im .NET-Framework (Ling und LinqToSQL) ein Objekt-relationaler Mapper implementiert

und eine nahezu vollstandig objektorientierte Ausfihrung von relationalen Datenbankab-

27



Entwicklung und Anwendung eines Softwaresystems zur Simulation des Wasserhaushalts und
Stofftransports in variabel geséttigten Béden

fragen direkt im Quellcode mdglich, sodass das Fehlerpotenzial aufgrund der automati-

schen Uberpriifungen durch den Compiler deutlich verringert wird.

Um die Verarbeitungsgeschwindigkeit im Zusammenhang mit den Modelldaten zu erhéhen
und deren Verwaltung (Abfrage und Ablage) im Hauptspeicher des Rechners zu vereinfa-
chen, wurde bei der Entwicklung eine Hauptspeicherdatenbank implementiert. Realisiert
wurde dies auf Basis der Dataset-Klasse, welche grundsatzlich als Abbild einer physischen

Datenbank beschrieben werden kann.

4.2.1 Verwaltung der Projektdaten

Die Datenhaltung im Programm PCSiWaPro erfolgt basierend auf Projekten und Varianten.
Projekte bezeichnen die oberste hierarchische Ebene. Grundsatzlich sind mehrere Projekte
in einer Datenbank zuldssig, jedoch bietet sich eine projektbezogene Datenhaltung an.
Jedem Projekt kbnnen wiederum mehrere Varianten zugeordnet sein, jede Variante aus-
schliellich einem Projekt. Eine Variante besteht wiederum aus den eigentlichen Modellda-
ten. Die Zuordnung erfolgt durch datenbankseitig vergebene, eindeutige Projekt- und Vari-
antennummern (Primar- und Fremdschlussel) auf Basis einer 1:n-Verknipfung®*, welche die

Modelldaten eindeutig kennzeichnet.

4.2.2 Softwarestruktur zur Verwaltung der Projektdaten

Der objektorientierte Ansatz bei der Entwicklung der GUI erfordert die Bereitstellung von
Klassen, aus denen die Objekte instanziiert werden. Klassen bestehen neben den Daten
auch aus Mitgliedern (Member), welche sich in Eigenschaften (Properties) und Methoden
(Funktionen) unterteilen lassen. In Abbildung 3 ist die Klassenstruktur zur Verwaltung der
Modelldaten dargestellt. Die blau hinterlegten Felder ,Projektdatenbank” und ,Systemda-
tenbank® im linken Teil der Grafik reprasentieren die physische Datenbank (Datei) als Da-
tencontainer auf dem Datentrager. Programmtechnisch werden diese durch die Klassen
,clsSpeicherDB*, ,clsDatenbank®, ,clsSprachDB", ,clsSystemDB* sowie ,RAMDB* abgebil-
det, dargestellt durch die grau gefarbten Felder in der Mitte der Grafik. Die Klasse
,RAMDB* stellt den eigentlichen Datencontainer fur die Modelldaten dar und enthalt unter-
einander verknlpfte Tabellen (blau eingefarbte Felder oben rechts). Bedingt durch die Zahl
an Tabellen zeigt Abbildung 4 nur einen Auszug des Datenbankschemas aus der Projekt-
datenbank. Erkennbar sind jedoch die Verknupfungen der Tabellen mit dem Typ 1:n, die

durch Normalisierung der Daten entstehen.

4 Der Ausdruck 1:n wird gelesen als ,1 zu n“ und besagt, dass ein Datensatz in der Primartabelle mit
beliebig vielen Datensatzen in der Sekundartabelle verknupft sein kann.
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Fur eine eingehendere Beschreibung der Datenbankklassen und -tabellen sei auf die An-

hange 8.1 und 8.2 verwiesen.

Projektdatenbank
Vorhalten sdmtlicher Modell-
daten zu Projekten und
Varianten:

* Knoten, Elemente mit
Anfangs- und Rand-

* Beobachtungspunkte

* Ausgabezeiten

* Randbedingungszeiten

* Simulationseinstellungen

Systemdatenbank
Vorhalten von:
* Sprachbegriffen
* Umrechnungsfaktoren
+ Tabellen und Spaltennamen
fiir Ausgabe- und
Projektdatenbank

RAMDB

Speicherkopie der
Projektdatenbank

clsSpeicherDB
* Laden

* Speichern
+ RAMDB erstellen
* RAMDB fullen

clsDatenbank
* Verbindung erstellen
* Datenbank erstellen

* Formularnamen
+ Priffwerte nach BBodSchv
+ Vorgaben fir Transport-

parameter (Organik und
Anorganik

* DIN 4220

Systemdatenbank
\_ Y

+ Definition der Strdmungs-
randbedingungen

Sprachbegriffe
\_ P g

clsSprachDB
+ Ubersetzungen der

Beschriftungen aus

T« |

* Kopie der System-
datenbank ohne

S

Ausgabezeiten
Materialparameter
Randbedingungszeiten

Randbedingungskonzentrationen
Randbedingungstemperaturen
Netzeditor
Beobachtungspunkte

Zeitparameter

arbeitung und Datenibergabe

EEr Methodenaufruf

Methodenaufruf ohne
Datentbergabe bzw. -verarbeitung

Abbildung 3: Softwaredesign zur Datenbankverwaltung (Projektdatenbank). In dem Punkt
»Materialparameter“ sind bodenhydraulische und stoffabhdngige Parameter
zusammengefasst.
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Parameter(l) Parameter(s)
Varianten Parameter(2) Parameter{10)
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‘f ¥ 1 Drinagemenge
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VarianteNr Knotenart Miederschlagsstoffkonzentrz
KnotenNr Dreieck Pflanzenwurzelaufnahme
MaterialNr Anfangsdruckhohe RB1Konzentration
X Anfangskonzentration REZKonzentration [
z Anfangswassergehalt P .
SREAR Beta
Ausgangsdruckhéhe AXZ Elemente
Ausgangskonzentration BXZ . ElementMr FElSEf;In'IEHtE
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Buz Knaotenhr Knoten3 Zweiterk
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Beta Breite VarianteMr [ VarianteMr
Sickerstrecke SRBArt Winkel
Stoffmasse Stoffmasse wdhnisotropie
Ausgangswassergehalt Gruppe xzhnisotropie
Bilanzgebiet Anfangsstromrate Bilanzgebiet

Abbildung 4: Datenbankschema mit den Relationen der Tabellen in der Projektdatenbank
(Auszug)

4.2.3 Systemdatenbank

Die Systemdatenbank enthalt Daten, die flr die Ausfiihrung von PCSiWaPro erforderlich
sind. Neben Maleinheiten flr Lange, Zeit und Masse (mit entsprechenden Umrechnungs-
faktoren) sind unter anderem die Ubersetzungen fir die Spracheinstellungen, Grenzwerte
fur Prifwerte einzelner Stoffe nach Bundesbodenschutz- und Altlastenverordnung
(BBodSchV) (Verbraucherschutz, 1999) und die bodenhydraulischen Parameter der DIN
4220 enthalten. Weitere wichtige Tabellen sind die Definitionen der Tabellenspalten, Da-
tentypen und Beziehungen fur die im vorigen Abschnitt beschriebene Speicherdatenbank
,RAMDB®, welche letztlich die Modelldaten enthalt. Die Struktur der ,RAMDB" wird beim
Programmstart aus den in der Systemdatenbank enthaltenen Informationen erstellt und

erst anschlieBend mit den Daten gefillt.
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In Abbildung 5 sind die in der Datenbank implementierten Tabellen aufgefuhrt. Weiterfiih-

rende Informationen dazu finden sich im Anhang 8.3. Soweit es moéglich und erforderlich

war, wurde auch hier das Prinzip der relationalen Datenbank umgesetzt.

Anorganik Ausgabetabellen
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710 Tabelle T d
Substanz Feld Benennung
LogkKstern Typ Zaehler
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SortiD

Abbildung 5: Datenbankschema mit den Tabellen und Beziehungen der Systemdatenbank

4.2.4 Ausgabedatenbank

Die bei der Simulation berechneten Daten werden in einer Datenbank gespeichert und ent-

sprechend ihrer Zuordnung in verschiedenen Tabellen abgelegt. Diese Tabellen weisen

keine VerknlUpfungen untereinander auf und stehen daher in keiner Relation zueinander.

Trotzdem ist die Speicherung der Simulationsdaten in einer Datenbank sinnvoll, da samtli-

che Daten strukturiert in einer Datei abgelegt werden. Die Ausgabedatenbank dient der

Dokumentation der Simulationsergebnisse. Darin werden relevante Informationen Gber den

zeitlichen und raumlichen Verlauf der Simulation und Ergebnisse an den jeweiligen Netz-

knoten eingetragen. Die Datenbank besteht grundsatzlich aus 6 Tabellen, in welche die

entsprechenden Daten abgelegt werden:

- Ergebnisse
- Laufzeitinformationen
- Randbedingungen

- Simulationslaufkennung
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- Beobachtungspunkte

- Protokolleintrage

Der Inhalt der Tabellen bzw. die Benennung der Spalten kann aus Abbildung 6 entnommen

werden. Weitere Erlauterungen zu den Tabellen sind im Anhang, Abschnitt 8.4, aufgefiihrt.

Ergebnisse Laufzeitinformationen Randbedingungen
% Id % Id Zeit
Zeit Tlevel ¥ Id
KnotenMr Zeit LfdMr
x-Wert Zeitschritt KnotenMr
-Wert Iter ®-Wert
hp HCum z-Wert
H Pecletzahl SREAM
Wassergehalt Courantzahl 8]
Sattigung dwhal v
Q Influx hp
VK Cutflux H
VZ BCWol Wassergehalt
C Balance Sattigung
C

( SimI.|Iatic-nslal.lfkennl.l...‘ Beobachtungspunkte Protokolleintrdge
Kennung Beobachtungswert W 1d
Kode Zeit
w-Wert Hinweis
Zeit Fehlergrad
z-Wert
 1d

Abbildung 6: Schema der Ausgabedatenbank

4.3 Benutzeroberflache fur das Preprocessing

Die grafische Benutzeroberflache (GUI — Graphical User Interface) stellt die Schnittstelle
zwischen dem Anwender und der Programmlogik dar. Eine wesentliche Funktion der GUI
ist die Benutzerflihrung, indem komplexe Ablaufe in thematische Abschnitte separiert wer-
den und der Nutzer gezielt und in der notwendigen Abfolge durch die Teilbereiche gefuhrt
wird. Am Beispiel eines Modellaufbaus mit PCSiWaPro sind derartige Abschnitte typi-
scherweise:

- Festlegen der Eigenschaften des Modells (Einheiten, Prozesse, numerische Einstel-

lungen)
- Durchfuhrung der Modellquantisierung und Netzgenerierung

- Parametrisierung der hydraulischen Eigenschaften
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- Definition der Randbedingungen (Lage und Art)
- Vorgabe der Rand- und Anfangswerte
- Angaben zur Ergebnisspeicherung

- Angaben zu Messwerten

Eine weitere Funktion ist die Prasentation existierender Modelldaten und die Erfassung
neuer Daten durch den Anwender. Grundsatzlich ist ein Modellaufbau auch ohne GUI még-
lich, jedoch ist dieser Vorgang ohne visuelle und programmtechnische Kontrolle fehleran-
fallig und bei Modellen mit komplexer Geometrie, vielen Bodenschichten oder vielfaltigen
Randbedingungen praktisch nicht méglich. Dartber hinaus kénnen Fehler bereits direkt bei
der Datenerfassung durch ereignisbasierte Validierungstests (Syntax- und Formatprifung)
vermieden werden. Beispielsweise ist durch Verwendung typgebundener Felder nur die
Eingabe numerischer Werte maoglich, die in einer zusatzlichen Einschréankung nur einen

bestimmten, z.B. physikalisch begriindeten, Wertebereich zulassen.

Dieser Abschnitt beschreibt die wesentlichen Dialogfelder und Eingabemasken, welche fir
den GUI-gestitzten Modellaufbau existieren. Flr Abbildungen und Erlauterungen, die aus
Grunden der Ubersichtlichkeit nicht hier dargestellt werden, sei auf den Anhang 8.5 ver-

wiesen.

4.3.1 Eingabedialoge

Die in PCSiWaPro implementierten Anwenderdialoge setzen auf dem Datenbankkonzept
(Abschnitt 4.2) auf und stellen spezifische Eingabefelder bereit. Die fir ein vollstandiges,
datenadaquates Modell erforderlichen Daten sind in verschiedene Bereiche gegliedert und
baumartig dargestellt. Ausgehend von einem Projekt als Wurzel, erfolgt eine Verzweigung
in mindestens eine Variante. Mehrere Varianten pro Projekt sind maglich. Zu jeder Variante
existieren wiederum Eingabedaten, welche in der Hierarchie die gleiche Ebene aufweisen.
Datenbankseitig ist damit immer eine eindeutige Zuordnung gegeben. In Abbildung 7 ist die
Hierarchie schematisch dargestellt. Zu jedem aufgeflihrten Punkt existiert mindestens ein

Dialogfenster.
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Projekt

Variante 1 Variante 2 Varianten

e Speicherzeitpunkte Speicherzeitpunkte

— Simulationssteuerung

[ Materialparameter

——  Zeitabhangige Randbedingungen

Netzdaten

- Modelldomane und Quantisierung
-Verortung und Art der Randbedingungen
- Anfangsbedingungen

o Beobachtungspunkte

Abbildung 7: Datenhierarchie und Gruppierung

4.3.1.1 Dialogfenster Projekt

Das Dialogfenster erfasst projektbezogene, allgemeine Informationen, die zur Verwaltung
verwendet werden kénnen. Es werden keine Daten erfasst, welche zur Modellbildung er-
forderlich sind.

4.3.1.2 Varianteninformationen

In diesem Anwenderdialog (Abbildung 8) werden die wesentlichen Modelloptionen definiert.
Neben der Variantenbezeichnung werden zusatzlich Speicherverzeichnis, Einheiten, Di-
mension und Prozessoptionen (Zeitabhangigkeit der Randbedingungen, Stofftransport,
Berlcksichtigung von Pflanzenwurzeln) definiert. Die in diesem Dialog vorgenommenen
Einstellungen wirken sich auf den weiteren Modellaufbau aus, da die zu erfassenden Mo-

delldaten davon abhangen.
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Abbildung 8: Dialogfenster zur Definition der Modelloptionen

4.3.1.3 Speicherzeitpunkte
In diesem Fenster werden die Zeitpunkte definiert, an denen PCSiWaPro berechnete Mo-
dellergebnisse speichern soll. Nur diese Ergebnisse stehen im Postprocessing zur Auswer-

tung zur Verfigung.

4.3.1.4 Simulationssteuerung

In diesem Dialogfeld werden Optionen vorgegeben, welche die Steuerung der numerischen
Losung der RICHARDS- und Stofftransportgleichung ermdglichen. Die Einstellungen umfas-
sen die Zeitschrittweitensteuerung und Iterationskriterien sowie spezifische Optionen fur

den Stofftransport: Stabilitatskriterium und Verfahren zur Verringerung von Oszillationen.

4.3.1.5 Materialparameter

Das Fenster umfasst die Definition der hydraulischen und stoffspezifischen Parameter fur
jede Bodenschicht. Im Abschnitt Hydraulik werden die Graphen der Retentionsfunktion
sowie der Funktion der ungesattigten hydraulischen Leitfahigkeit dargestellt, die unmittel-

bar aus den Nutzereingaben errechnet werden. Als Hilfsmittel zur Parameterabschatzung
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stehen die Werte nach DIN 4220 (DIN 4220:2008-11, 2008) sowie Pedotransferfunktionen
(Vereecken, et al., 1989) zur Verfigung.

Sind bei den Modelloptionen Stofftransport, kinetische Sorption oder Bertcksichtigung von
Pflanzenwurzeln ausgewahlt, werden zusatzliche Reiter mit entsprechender Beschriftung
eingeblendet, die die Definition der erforderlichen Parameter ermdglichen. Zur visuellen
Kontrolle der Eingabedaten und zur einfachen Abschatzung der Wirkung in der Simulation
werden flr die Sorptionsisothermen und die Parameter zur Beschreibung der Wasserauf-
nahme durch Pflanzenwurzeln entsprechende Funktionsgraphen berechnet und in Dia-

grammen dargestellt (siehe Anhang, Abschnitt 8.5.4).
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12 (B 3 3
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Porositét o 0.43 Dranage oL 0.036 | 1/em Parameter nach DIN4220
Durchlassigkeit ky'k: | 02598 | cmimin | | mbibition o 0.036 | tiem Pedotransferfunktionen
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Abbildung 9: Definition der hydraulischen Parameter

4.3.2 Zeitabhangige Randbedingungen

Die Moglichkeit der zeitvariablen Vorgabe von Randbedingungen fir Wasserhaushalt und

Stofftransport erfolgt in Form von Zeitreihen. Die Zeitpunkte, an denen Randbedingungs-
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werte definiert werden, kénnen ein beliebiges Intervall aufweisen und theoretisch in unbe-

grenzter Anzahl vorgegeben werden.

4.3.3 Netzgenerator und Randbedingungseditor

Zentraler Bestandteil des Modellaufbaus ist die Definition des Modellgebiets, Quantisierung
des Modells sowie die Belegung des quantisierten Modells mit Anfangs- und Randbedin-
gungen. Bei Verwendung einer GUI erfolgen diese Schritte zumeist grafisch interaktiv und
ermdglichen eine sofortige visuelle Kontrolle durch den Anwender. Im Programm PCSiWa-
Pro existiert dazu ein entsprechendes Werkzeug, welches einen Netzgenerator sowie ei-
nen Randbedingungseditor kombiniert. Der Netzgenerator erlaubt die grafische Eingabe
der Modellrander, fihrt die Quantisierung mit Hilfe einer DELAUNAY-Triangulation
(Geuzaine, et al., 2009) aus und stellt schlieBlich das Finite-Elemente-Netz grafisch dar.
Die aus der Triangulation resultierenden Dreieckselemente stellen somit immer eine zwei-

dimensionale Quantisierung dar.

Die Definition der Rand- und Anfangsbedingungen erfolgt ebenfalls Uber diese Eingabe-

maske. Grundsatzlich ist hierbei in Stromungs- und Transportprozess zu unterscheiden.

Die Anfangsbedingungen fur den Stromungsprozess kdnnen als Druckhdhe oder als Was-
sergehalt vorgegeben werden. FlUr den Transportprozess wird die Konzentration in der ge-

|6sten Phase als Anfangsbedingung definiert.

Die Zuweisung der Randbedingungen ist fir den Strémungsprozess separiert in Typ 1 und
2 (entspricht 1. und 2. Art), jeweils zeitkonstant oder -variabel. FUr den Transportprozess
kénnen Randbedingungen der 1., 2. sowie 3. Art definiert werden, ebenfalls zeitkonstant

oder -variabel.

4.3.4 Assistent zur Sickerwasserprognose

Grundséatzlich erfordert die sichere Bedienung eines numerischen Simulationsprogramms
ein hohes Mal} an Einarbeitungszeit und ist mit einer steilen Lernkurve verbunden. Darlber
hinaus sind fundierte Kenntnisse Uber die betrachteten Prozesse notwendige Vorausset-
zung fur Simulationsergebnisse, die zu belastbaren Aussagen fuhren und damit eine wei-
tergehende Verwendung zu Planungs- oder Steuerungszwecken erst ermdglichen. Hinzu
kommen die bei numerischen Simulationsprogrammen haufig auftretenden Probleme durch
Oszillationen und Divergenzen beim Lésen der Gleichungssysteme oder auch durch hohe

Sensitivitdten der Eingangsparameter auf das Simulationsergebnis.
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Die Verwendung von Assistenten bietet bei der Bedienung eines Programms gewisse Vor-

teile:

Dem Anwender werden schrittweise alle erforderlichen Eingabemasken angezeigt
Nachtragliche Anderungen sind durch Zuriickgehen in einen vorangegangenen Ar-
beitsschritt jederzeit mdglich

Erforderliche Eingabefelder sind mit sinnvollen Daten vorbelegt

Durch Beschrankung auf zunachst einfache Probleme kdnnen Eingabefehler ver-

mindert oder gar vermieden werden

In das Programm PCSiWaPro wurde ein Assistent implementiert, der den Nutzer in 5

Schritten durch den Modellaufbau bis zum Simulationsergebnis fuhrt. Es entsteht hierbei

immer ein Quasi-1D-Vertikalmodell (Saulenversuch, Lysimeter). Die durchzufiihrenden

Schritte umfassen:

1.

Import der Bodenschichten und Aufbau der Modellgeometrie

Anzahl und Machtigkeit werden beim Import aus einer Aufschlussdatenbank (aus
der Bohr- und Aufschlussdatenverwaltung GeODIN (Fugro, 2014)) bestimmt. Die
Quantisierung erfolgt mit einem regelmaRigen Vierecksgitter mit sehr geringer hori-
zontaler Ausdehnung (quasi 1D), Gelandeoberkante sowie Gesamtmachtigkeit des

entstehenden Modells kbnnen vom Anwender vorgegeben werden.

Definition der bodenhydraulischen Parameter

Fur jede Bodenschicht sind vom Anwender die Parameter zur Beschreibung der
hydraulischen Eigenschaften der einzelnen Bodenhorizonte anzugeben. Die Einga-
bemaske ist mit sinnvollen Werten vorausgefillt. Zusatzlich stehen dem Anwender
weitere Hilfsmittel zur Abschatzung zur Verfligung: Parameter aus der DIN 4220
(DIN 4220:2008-11, 2008) sowie Pedotransferfunktionen (Vereecken, et al., 1989).

Angabe der Stromungsrandbedingungen

Durch die Beschrankung der Modelldimension auf quasi eine Dimension ist nur die
Definition der Randbedingung an der oberen sowie unteren Modellberandung erfor-
derlich. Fur die obere Berandung ist immer ein Volumenstrom zu definieren. Es
kann zwischen zeitkonstanter und zeitvariabler Vorgabe der Werte gewahlt werden.
Der Zustrom entspricht dabei der Grundwasserneubildung, da keine Lateralabflis-
se, hypodermischer Abfluss usw. existieren. Neben der direkten Vorgabe eines Mit-
telwerts kdnnen mithilfe eines Zeitreihengenerators (Wettergenerator WettGen) aus
(Nitsch, et al., 2007) sowohl eine mittlere Grundwasserneubildungsrate als auch

zeitvariable Werte abgeschatzt werden. Neben realen Klimazeitreihen gehen dabei
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auch standortbezogene Daten wie Exposition und Neigung in die Berechnung ein.

Die Simulation von Worst-Case-Szenarien ist damit ebenfalls moglich.

Die Randbedingung am unteren Modellrand wird bei Verwendung des Assistenten
immer als zeitkonstant erster Art definiert, um die Grundwasseroberflache zu simu-

lieren.

4. Definition der Transportparameter
Fiur jede Bodenschicht sind entsprechende Transportparameter zu definieren. Da-
bei ist die Vorgabe auf die Parameter Trockenrohdichte, Sorptionskennwerte sowie
Abbaurate in der fluiden Phase begrenzt. Zusatzlich kann zur Abschatzung der Pa-

rameter eine implementierte, einfache Stoffdatenbank aufgerufen werden.

5. Angabe der Randbedingungen fiir die Transportsimulation als Quellterm
Der letzte Schritt des Assistenten im Preprocessing umfasst die Definition der
Randbedingungen fur den Transportprozess an der oberen und unteren Berandung
des Modellgebiets. Die Randbedingungsart am oberen Modellrand wird von der
Zeitabhangigkeit der dort wirkenden Stromungsrandbedingung festgeschrieben. Ist
diese beispielsweise zeitkonstant, kann die Transportrandbedingung auch nur zeit-
konstant definiert werden. Fir den Fall der zeitvariablen Vorgabe, kann ein expo-
nentielles Abfallen der Eingangskonzentration vorgegeben werden, um ein Abklin-
gen der Stoffquelle abzubilden. Fur den unteren Modellrand wird bei Verwendung

des Assistenten immer eine zeitkonstante Randbedingung 3. Art vorgegeben.

Das Modellgebiet wird dabei grundsatzlich als Bodensaule generiert und die Wahl der
moglichen Randbedingungen fur die Stromungs- und Transportberechnung ist auf sinnvolle

Vorgaben beschrankt.

Als Ergebnis der Simulation wird ein Protokoll (Abbildung 10) erstellt, in welchem die Ein-
gangsdaten (Boden- und Transportparameter, Schichtverteilung und Randbedingungen)
sowie die Ergebnisse (Konzentration und Fracht am Ort der Beurteilung) in grafischer und
tabellarischer Form aufgefiihrt sind. Das Layout der Schichtenfolge orientiert sich an dem
durch den Assistenten erzeugten Modellaufbau in Form einer Bodensaule. Grundsatzlich
sind auch Modelle mit allgemeiner Geometrie durch das Protokoll darstellbar, die Repra-

sentation als Bodensaule andert sich hierdurch nicht.
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Abbildung 10: Protokoll der Eingabe- und Ergebnisdaten eines Modells

4.4 Ergebnisvisualisierung und Postprocessing

Neben der Speicherung der Simulationsergebnisse in der Ausgabedatenbank ist fir eine
adaquate Bewertung des Modells auch eine Visualisierung der Modellergebnisse erforder-
lich, oft in Verbindung mit Animation. Damit ist nicht nur die Darstellung von Durchbruchs-
kurven (Durchflussraten, Frachten und dergleichen) verbunden, sondern auch die raumli-
che Verteilung der berechneten GréRen (z.B. Druckhdhe, Wassergehalt, Sattigungsgrad,
Konzentration) zu einem Simulationszeitpunkt (vor allem bei instationarer Betrachtung) im

Modellgebiet. Im Programm PCSiWaPro wurden drei Ansatze implementiert, die jeweils fur
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einen Anwendungszweck konzipiert wurden. Fur einen ersten Ergebnisuberblick bereits
wahrend der Simulation existiert eine Online-Grafik, die in vom Anwender definierbaren
Zeitintervallen die aktuellen Simulationsergebnisse darstellt. Fir einfache, zeitabhangige
Visualisierungen nach Beendigung der Simulation wurde ein interner Viewer implementiert,
der die Anzeige der raumlich verteilten Modellergebnisse zu verschiedenen Speicherzeit-
punkten ermoglicht. Fir weitergehende Visualisierungen bis hin zur Erstellung von Anima-
tionen und Videos wurde eine Ausgabeschnittstelle zur Open-Source-Software GMSH
(Remacle, et al., 2007) und (Geuzaine, et al., 2009) entwickelt. Die genannten Ansatze
werden in den folgenden Abschnitten detaillierter beschrieben. Da alle Simulationsergeb-
nisse in Datenbank- bzw. Tabellenform vorliegen, kann mit jedem Tabellenkalkulationspro-
gramm oder anderer Grafiksoftware, bspw. auch GIS-Programmen, eine Auswertung vor-
genommen werden. Mit Hilfe von Microsoft Access und einigen Standard-SQL-Abfragen
kénnen weiterflihrende Auswertungen erfolgen. Auch die Uberfiihrung in andere Datenfor-
mate (z.B. ASCII-Dateien) ist moglich.

4.4.1 Online-Grafik wahrend des Simulationslaufs

Die Darstellung der Ergebnisse beinhaltet folgende Daten:

- Anzeige von lIsolinien, Beobachtungspunkten, berechneten Werten an den Be-
obachtungspunkten, Konzentration, Wassergehalt, Druckhdohe, Wassersattigung im
Modellgebiet (z.B. Abbildung 11)

- Getrennte Darstellung fur Strdmung/Transport mit Farbskalierung und Anzeige ei-
ner Legende

- Zusatzlich bei Transportberechnung: Anzeige von Durchbruchskurven fir nutzerde-
finierte Vorgaben (RB-Art): Ausgabe von Konzentration und Fracht; Summation der
Fracht (siehe Abbildung 12)
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=] PCSiWaPro - D:\reneb1306\Daten\Dammdurchstrémung\Dammdurchstrémung.mdb - 0
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EhE -0 X+ ? )
=43 Dammversuch
%% Dammversuch 1 keine Gummiwand
% % Dammversuch 2: Gummiwand 87%
% Dammversuch 3: Gummiwand + Beme

Stromungssimulation (Sattigung)

mmt— — — — — — — — —
3 Dammversuch 3: Gummiwand + Berme: steigendy

# Musgabezeien

4 Simulationssteuening

¥ Materalparameter
Zeitabhangige Randbedingungen
L4 Netzdaten

L% Beobachtungspurkie

Legende

Simulation laut...
Strémungssimulation
Zeit 160,000d

5| I —

Abbildung 11: Darstellung der Online-Grafik fiir ein Strémungsmodell anhand der Druckhé-
henverteilung in einem Dammkorper. Die weie, runde Flache am rechten Rand des Damms
reprasentiert den Querschnitt einer Dranage zur Abfiihrung lberschiissigen Wassers. Siehe
auch Abschnitt 5.1.

Das Aktualisierungsintervall der Anzeige kann dabei vom Nutzer Uber das Optionsmeni
vorgegeben werden und sollte bei groReren Modellen auf langere Zeitintervalle eingestellt
werden, da die Berechnung der Isoflachen und Isolinien und schliellich die Aktualisierung
des Bildschirminhalts einige Zeit in Anspruch nehmen kénnen. Die Darstellung erfolgt unter
Umstanden verzerrt, um den zur Verfiugung stehenden Raum zur Anzeige maximal aus-
nutzen zu kdnnen. Farbanzahl und —modus sowie darzustellendes Berechnungsergebnis
(Druckhdhe oder Wassergehalt) kdnnen ebenfalls Uber das Optionsmenl voreingestellt

werden.
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Abbildung 12: Darstellung der Online-Grafik mit Strémungs- und Stofftransport (oberer Be-
reich, verzerrt) sowie Anzeige der Durchbruchskurve (unterer Bereich)

4.4.2 Interner Viewer

Der interne Viewer (siehe Abbildung 13) ermdglicht die schnelle Anzeige der in der Ausga-
bedatenbank gespeicherten Simulationsergebnisse. Dabei kdnnen die vorhandenen Spei-
cherzeitpunkte Uber einen Schieberegler angefahren werden. Weitere Mdglichkeiten sind in
folgender Auflistung aufgefihrt:

- Anzeige von Druckhdhe, Wassergehalt, Wassersattigung, Konzentration, sorbierte
Konzentration (bei Verwendung des Nichtgleichgewichtsorptionsmodells)

- Ausgabe des dargestellten Zeitpunkts als Bitmap

- Aufruf der Exportschnittstelle fir GMSH

Auch hier erfolgt die Ausgabe unter Umstanden verzerrt, da der zur Verfligung stehende
Anzeigeplatz maximal ausgenutzt wird. Farbanzahl sowie —modus werden entsprechend

den Einstellungen der Online-Grafik verwendet.
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Ergebnisdarstellung

-100 cm

() lokale Skala

(® globale Skala

Ei haft: |Druckhch
1genscha ruckhone - Export der Export als Export zu

Zeitpunkt: 70,000 d Sickerlinie Bild GMSH

Abbildung 13: Anzeige des internen Viewers mit Beispielmodell. Dargestellter Sachverhalt
analog zu Abbildung 11.

4.4.3 Hochleistungsvisualisierung mit GMSH

Die Verwendung dieses Softwarewerkzeuges hat mehrere Vorteile, welche in der folgen-

den Auflistung aufgefihrt sind:

Als Open-Source-Software frei verfigbar

Verwendung eines offenen Dateiformats

Nutzung der Leistungsfahigkeit moderner Grafikkarten (GPU) durch Verwendung
von OpenGL

Optimiert fur die Darstellung von Ergebnissen aus Finite-Elemente-Simulationen
Interaktive Darstellung von Simulationsergebnissen in hoher Qualitdt und Ge-
schwindigkeit mit beliebigen Drehen und Zoomen des Modellgebiets auch bei kom-
plexen Modellen (> 500.000 Knoten), z.B. Abbildung 14

Verschiedene Ergebnisse simultan darstellbar (Wassergehalt, Druckhohe, Ge-
schwindigkeit als Vektor) Uber sogenannte Views (Abbildung 15)

Darstellung erfolgt in der Voreinstellung grundsatzlich immer unter Einhaltung der
Relationen (keine Verzerrung in x- oder z-Richtung)

Moglichkeit der Animation sowie Ausgabe als Video bzw. Animation

Beschriftung und Farbskala flexibel durch Anwender modifizierbar
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Abbildung 14: Darstellung der Druckhdhenverteilung in einem Erddamm. Sachverhalt analog
Abbildung 11.

Abbildung 15: VergroBerte Darstellung aus Abbildung 14, zusatzlich ist jedoch die Ge-
schwindigkeit an den Knoten der Finiten Elemente als Vektorkomponente eingeblendet

4.5 Parallelisierung des Rechenkernels

Grundsatzlich ist bei parallelisierter Software die erreichbare Beschleunigung gegentber
der seriellen Ausfihrung entscheidend. Der ideale Beschleunigungsfaktor (Speedup) ergibt
sich aus dem Quotienten der Rechenzeit nach seriellem Ansatz und der Rechenzeit mit

parallelem Ansatz und ist in Gleichung (58) dargestellt.
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Laufzeit seriell
= _ (58)
Laufzeit parallel

Sm ax

Gleichung (58) geht davon aus, dass der vollstandige Programmcode ohne Einschrankun-
gen parallelisiert werden kann und kein serieller Anteil bei der Programmausfihrung ver-
bleibt. Im Allgemeinen ist dies nicht mdglich, sodass ein gewisser Anteil an seriellem Pro-
grammcode bei der Ausfihrung verbleibt. (Amdahl, 1967) formuliert eine Vorschrift, die den
Anteil an seriellem Code bericksichtigt und damit den maximal erreichbaren Speedup be-
grenzt. Diese Vorschrift ist als AMDAHLsches Gesetz bekannt und wird in Gleichung (59)
dargestellt:

1
(59)

Smax =

(1-P) +%
Darin bedeuten P der Anteil an parallelisierbarem Code und N die Anzahl zur Verfligung
stehender Prozessoren. In Abbildung 16 sind beispielhaft flir 2-16 verfligbare CPUs die
nach Gleichung (59) erreichbaren Beschleunigungen aufgefiihrt, welche deutlich die Be-

deutung des Anteils an parallelisiertem Code hervorheben.

16 . .
Maximal erreichbarer Speedup nach Amdahl

14

12
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[«}]

2
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3 6

=

S

L 4

)

5 2

=

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
Anteil paralleler Code in %
=2 CPUs 4 CPUs 8 CPUs 16 CPUs

Abbildung 16: Erreichbarer Speedup nach AMDAHL fiir 2-16 CPUs

Fir mehr als 2 CPUs ist ein Uberproportionales Anwachsen des Speedups erst dann zu

verzeichnen, wenn der Anteil an parallelisiertem Code mehr als 90 % betragt.
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Der Ansatz nach AMDAHL geht von einer konstanten Problemgréfe aus, welches durch die
Parallelisierung entsprechend schneller geldst werden kann. Ignoriert wird dabei, dass sich
gleichzeitig komplexere Problemstellungen effizienter 16sen lassen und es zu Skaleneffek-
ten kommen kann. In (Gustafson, 1988) wird ein entsprechender Ansatz vorgeschlagen.

Fur weiterfiUhrende Details sei auf die entsprechende Literatur verwiesen.

4.5.1 Standards zur Parallelisierung von Anwendungen

Um Applikationen auf parallelen Rechnerarchitekturen effizient und skalierbar betreiben zu
koénnen, sind die Algorithmen in den Programmquelltexten zu adaptieren. Es existieren
zahlreiche Standards und Verfahren, um die Parallelisierung einer Anwendung umsetzen
zu kénnen, wobei stark nach dem Einsatzgebiet und Zweck der zu erzielenden Beschleu-
nigung unterschieden werden muss. Im Bereich der Kontinuumsmechanik und der Anwen-

dung numerischer Lésungsverfahren sind im Wesentlichen 2 Standards verbreitet:

- Open Multi Processing (OpenMP), (OpenMP Architecture Review Board, 2008)
- Message Passing Interface (MPI), (Gropp, 2011)

Open Multi Processing (OpenMP)

OpenMP (OpenMP Architecture Review Board, 2008) ist fir den Einsatz auf Shared-
Memory-Rechnerarchitekturen konzipiert worden. Mehrere Prozessoren bzw. Prozessor-
kerne teilen sich einen gemeinsamen, globalen Speicher, in dem die zu bearbeitenden Da-
ten vorliegen. Insbesondere Schleifenkonstrukte lassen sich mit dem OpenMP-Ansatz gut
parallelisieren und entsprechen dem Prinzip der Datenparallelitat. Voraussetzung fur eine
Parallelisierung ist die Unabhangigkeit der Schleifendurchlaufe untereinander, d.h., die
Berechnung i muss unabhangig von der Berechnung i+1 sein. OpenMP arbeitet nach dem
Fork-Join-Prinzip, bei dem die Daten fur die Durchlaufe auf einzelne Ausflihrungsstrome
(Threads) aufgeteilt (Fork) und nach Beendigung des letzten Workerthreads im Master-
thread wieder zusammengefluhrt (Join) werden (schematisch in Abbildung 17 dargestellt).
Jedem Thread wird hierbei nur eine bestimmte Anzahl an Schleifendurchlaufen zur Ausfih-
rung zugeordnet. Systembedingt (abhangig vom Betriebssystem, verwendeten Compiler,
Typ des Prozessors und der Anzahl der Threads) bendtigt das Aufgliedern und Zusam-
menfihren der Daten sowie die Erstellung der Threads zusatzliche Rechenzeit, sodass der
Einsatz erst ab einer signifikanten Anzahl erforderlicher Schleifendurchlaufe erfolgen sollte
oder innerhalb der Schleife erfolgen derart aufwandige Berechnungen, dass der Zeitgewinn
durch die parallele Berechnung den Zeitaufwand Ubersteigt. Vorteil des Ansatzes ist die
Mdglichkeit, die Parallelisierung bestehender Programmcodes schrittweise durchzuflhren.

Durch Einbinden von speziellen Compiler-Direktiven wird eine Programmschleife automa-
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tisch parallelisiert, fir die Aufteilung und Synchronisation ist der Compiler zustandig. Dem
Shared-Memory-Modell entsprechen in der Regel solche Rechner, die Gber eine Mehrkern-
CPU verflgen, welches auch fir gewohnliche Desktop-Rechner der Fall ist. Der OpenMP-
Ansatz kann daher relativ einfach auf derartigen Systemen angewandt werden und ist auch
fur Software des Ingenieurbereichs mit grafischer Benutzeroberflache einsetzbar. Nachtei-
lig ist die begrenzte Skalierbarkeit, welche insbesondere von der verfigbaren Speicher-

bandbreite abhangt.

-
— € .=
N—

Maéier
Thread

T~ parallel Regions

Abbildung 17: Fork-Join-Prinzip der Parallelisierung mit OpenMP, aus (Meyer, Martin;
Sallwey, Jana; Blankenburg, René; Graber, Peter-Wolfgang, 2012)

Message Passing Interface (MPI)

Ansatze nach dem MPI-Standard verfolgen die Strategie, dass das zu lésende Problem
durch mehrere parallel laufende Prozesse bearbeitet und damit insgesamt schneller geldst
wird. Jeder Prozess bearbeitet dabei nur einen Bruchteil an Daten des Gesamtproblems,
lauft auf einem eigenen Rechner oder einem CPU-Kern und greift auf eigenen lokalen
Speicher zuriick (Prinzip des verteilten Speichers). Letztlich arbeitet jeder Teilprozess un-
abhangig von anderen Prozessen, flhrt jedoch die gleichen Operationen auf die ihm zuge-
ordneten Daten aus. Die Lésung aus den Einzelprozessen wird schliellich durch Synchro-
nisation (Interprozesskommunikation) zu einer Gesamtlésung zusammengefuhrt. Dieser
Ansatz lasst sich Ubertragen auf ein beliebiges Modellgebiet. Entsprechend der Anzahl an
verfigbaren Prozessen wird das aus der Quantisierung entstandene Modellgebiet in anei-
nander angrenzende Teilgebiete zerlegt (domain decomposition, siehe Abbildung 18). Je-
der beteiligte Prozess bearbeitet letztlich nur das ihm zugeordnete Teilgebiet mit den darin
enthaltenen Daten. Das aus dem Ldsungsprozess entstehende Gleichungssystem eines
Prozesses umfasst schliellich nur die dem Teilgebiet zugeordneten Knoten zuziglich an-
grenzender Nachbarknoten (ghost nodes). Die Einbeziehung der Nachbarknoten ist erfor-

derlich fur den Abgleich der lokal berechneten Losung mit der Gesamtldsung.

48



Entwicklung und Anwendung eines Softwaresystems zur Simulation des Wasserhaushalts und
Stofftransports in variabel gesattigten Béden

Vorteil dieses Ansatzes ist die gute Skalierbarkeit mit der Problemkomplexitat sowie den
verfugbaren Rechnerressourcen. Der Ansatz findet vor allem auf massiv-parallelen Syste-
men des High-Performance-Computings (HPC) breite Anwendung in der Wissenschaft und
kann auch Uber tausende Prozessoren skalieren. Nachteilig ist zum einen der Aufwand,
bestehenden Programmcode fir MPI zu adaptieren, da der vollstdndige Quelltext ange-
passt werden muss und keine schrittweise Umsetzung maoglich ist, wie beim Ansatz nach
OpenMP. So sind die Synchronisation sowie die Kommunikation der Prozesse untereinan-
der manuell mit Hilfe spezieller MPI-Anweisungen zu implementieren. Zum anderen ist die
hardwareseitige Leistungsfahigkeit der Datenlbertragung fir die Interprozesskommunikati-
on wesentliche Voraussetzung fir die Skalierbarkeit bei Ausfihrung Uber sehr viele Pro-

Zesse.
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Abbildung 18: Schema eines durch Gebietszerlegung aufgeteilten Modellgebiets mit farbli-
cher Zuordnung zu den einzelnen Prozessen. Intern werden die direkten Nachbarknoten an
den Randern ebenfalls einbezogen.

4.5.2 Umsetzung im Programm PCSiWaPro

Aus benannten Grinden wurde im Programm PCSiWaPro der OpenMP-Ansatz verfolgt
und auf den numerischen Ldsungsprozess der RICHARDS-Gleichung und der Stofftrans-
portgleichung angewandt.

Das Aufstellen (Assemblierung) der Koeffizientenmatrix [A] (Abschnitt 2.2.3) und die L6-
sung des entstehenden Gleichungssystems fur den Stromungs- und Stofftransportprozess

(vgl. Abschnitt 2.2.4) sind sehr rechen- und zeitaufwandig, trotz der Implementierung in der
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hochoptimierenden Programmiersprache FORTRAN. Fir instationare Simulationen muss der
Lésungsprozess wiederholt fur jeden Zeitschritt durchlaufen werden, sodass eine effizien-
tere Ausflihrung sich unmittelbar auf die benétigte Rechenzeit auswirkt. Bedingt durch den
numerischen Ansatz treten zahlreiche Schleifenkonstrukte auf, die die Knoten und Elemen-
te des Netzes umfassen und schrittweise mit OpenMP-Direktiven parallelisiert werden

konnten.

Der verwendete Gleichungsloser (Abschnitt 2.2.4) ist ein vorkonditioniertes konjugiertes
Gradienten-Verfahren (PCG). In (Kotakemori, et al., 2008) wird dargelegt, dass insbeson-
dere die parallele Ausfiihrung der Matrix-Vektor-Multiplikation bei der Lésung dinn besetz-
ter Gleichungssysteme mit PCG-Verfahren einen wesentlichen Faktor zur Leistungssteige-
rung darstellt, da dies die Kernaufgabe des Verfahrens beschreibt. Daher wurden die Rou-
tinen des Gleichungslésers in die Umsetzung mit aufgenommen. Ausgenommen hiervon ist
die Routine der Vorkonditionierung mittels LU-Zerlegung, deren Algorithmus ausschlieBlich

seriell arbeitet.

Folgende Abschnitte des Rechenkerns wurden parallelisiert:
- Assemblierung der Koeffizientenmatrix
- Grundsatzlich alle knotenspezifischen Berechnungen (Zuweisung von Randbedin-
gungen, Druckhéhen, Wassergehalte, Konzentrationen usw.)
- Berechnung der hydraulischen Parameter
- Routinen der Vektoralgebra des Gleichungslosers (Skalarprodukt, Matrix-Vektor-
Multiplikation)
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4.6 Dual-Porositat nach DURNER

Um die Charakteristik multimodaler Béden besser zu beschreiben, entwickelte DURNER in
(Durner, 1992) und (Durner, 1994) einen auf dem VAN-GENUCHTEN-Modell (vGM) basie-
renden Multiporositatsansatz. Der verfiigbare Porenraum wird in sich Gberlappende Berei-
che unterteilt. Funktional bleiben der streng monotone Verlauf sowie die stetige Differen-
zierbarkeit der Retentionsfunktion erhalten. Nachteil des Ansatzes sind die zusatzlich er-

forderlichen Parameter flr jede Teilporositat i

- Anteil an der Gesamtporositat w;
- VAN-GENUCHTEN-Parameter a;
- VAN-GENUCHTEN-Parameter n;

welche als reine Optimierungsparameter zu betrachten und damit nur eingeschrankt physi-
kalisch interpretierbar sind. Die Berechnung der ungesattigten hydraulischen Leitfahigkeit
kann dartber hinaus nicht mehr mit einer analytischen Funktion angegeben werden und
bedingt daher den Einsatz numerischer Modelle. Die Funktionswerte der hydraulischen
Eigenschaften werden durch Linearkombination der Anteile ermittelt. Theoretisch lasst der
Ansatz eine beliebige Anzahl an Teilporositaten zu (multimodal), in der Arbeit wird aus den

genannten Grinden jedoch mit einer bimodalen Verteilung gearbeitet.

Exemplarisch soll dieser Ansatz mit dem unimodalen Konzept verglichen werden. Dazu
wurden Messwerte fur die Retentionsfunktion sowie der ungesattigten hydraulischen Leit-
fahigkeit aus der Literatur verwendet, welche mit dem vGM nur unzureichend beschrieben
werden kénnen. In (van Genuchten, 1980) existiert mit dem dort aufgeflihrten Datensatz fr
den Boden ,Beit Netofa Clay“ ein entsprechendes Beispiel, welches als Grundlage der
nachfolgenden Darstellungen verwendet wurde. Die jeweiligen Messwerte sind im Anhang
aufgeflihrt. Die Kurvenanpassung und damit die Berechnung der Parameterwerte wurden
mit dem Programm RETC (van Genuchten, et al., 1991) durchgeflihrt, welches optional

den Dual-Porositats-Ansatz nach DURNER berucksichtigt.

Die Anpassung der Kurven an die gegebenen Messwerte wurde sowohl fliir das DURNER-

Modell als auch fir das vGM ausgefiihrt. Es galt jeweils die folgende Zuordnung

1
m=1-—-— (60)
n
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Der Transformationsparameter m stellt damit keinen Fitting-Parameter dar, dies gilt ebenso
fur die gesattigte hydraulische Leitfahigkeit sowie den Mualem-Parameter A. Die Startwerte

der Parameter wurden in beiden Durchlaufen identisch gewahit.

Messwerte und gefittete Retentionsfunktionen
0,6 :

- | ====Nach Durner
ME 0,35 Nach van Genuchten | |
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= \
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Abbildung 19: Gegeniiberstellung gefitteter Kurven der Retentionsfunktion nach DURNER und
VAN GENUCHTEN, inkl. Messwerte. Die Saugspannung (Abszisse) ist logarithmisch eingeteilt.
Messwerte aus (van Genuchten, 1980) fiir Beit-Netofa-Ton.
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Abbildung 20: Vergleich gefitteter Kurven der relativen Permeabilitat nach DURNER und VAN
GENUCHTEN, inkl. Messwerte. Messwerte aus (van Genuchten, 1980) fiir Beit-Netofa-Ton.
Abszisse in logarithmischer Teilung.

Fir das Fitting nach dem DURNER-Modell war auch der Parameter w; als freier Parameter

vorgesehen. Dabei stirzte RETC jedoch rekonstruierbar ab, sodass letztlich w, als fester
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Parameter vorgegeben wurde. Eine Untersuchung der Logdatei zeigte, dass der Parameter
w2 schnell sehr groRe Werte annimmt und letztlich zu einem numerischen Uberlauf fiihrt.

Eine Beschrankung der Parameterwerte in RETC ist nicht mdglich.

Tabelle 4: Durch RETC berechnete Bodenparameter sowie deren Konfidenzintervalle fiir
Dual-Porositédt-Modell nach DURNER

. 95%-Konfidenzintervall
Parameter Startwert Ergebnis Unterer Grenze Obere Grenze

0 (cm3/cm?) 0,52 0,509 0,404 0,615
Bw,r (cm3/cm?) 0,17 0,220 0,057 0,383
vGP a (m™) 3,00 0,951 0,751 1,151
vGP n 2,00 1,885 1,746 2,025
az (m™) 0,1 0,025 -0,016 0,066
N2 1,3 2,005 0,025 3,986
Wa2 0,5 Vorgabe (siehe Text)

A 0,5 Vorgabe

Ks (cm/d) 0,08 Vorgabe

Tabelle 5: Die mit RETC berechneten Bodenparameter sowie deren Konfidenzintervalle fiir
das VAN GENUCHTEN-Modell

. 95%-Konfidenzintervall
Parameter Startwert Ergebnis Unterer Grenze Obere Grenze

0 (cm3/cm?) 0,52 0,569 0,445 0,693
Bw,r (cm3/cm?) 0,17 0,303 0,272 0,335
vGP a (m™) 3,00 0,816 0,611 1,022
vGP n 2,00 1,821 1,672 1,969
A 0,5 Vorgabe

Ks (cm/d) 0,08 Vorgabe

In Abbildung 19 sind die aus den identifizierten Parametern (Tabelle 4 und Tabelle 5) be-
rechneten Retentionskurven sowie die Messwerte dargestellt. Das vGM (grine Kurve)
Uberschatzt den Restwassergehalt mit 0,3 deutlich und gibt die Messwerte insgesamt nur
unzureichend wieder. Das DURNER-Modell zeigt dagegen eine deutlich bessere Anpassung
und kann die gemessenen Werte durch die ermittelten Parameter gut widerspiegeln. Auf-
fallig in Tabelle 4 ist der weite Bereich des Konfidenzintervalls fur den Parameter ny, insbe-
sondere der untere Grenzwert lasst auf eine hohe Unbestimmtheit durch die Messwerte

schlieflRen.

Abbildung 20 stellt die aus den identifizierten Parametern berechneten Kurven der relativen
Permeabilitéat dar. Beide Anséatze zeigen einen sehr ahnlichen Verlauf und damit eine ver-
gleichbare Anpassung an die gegebenen Messwerte. Die Unterschatzung der Permeabili-

tat im Bereich 1 m bis 10 m Kapillardruckhéhe Iasst sich auf die Verteilung der Messwerte
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zuruckflihren, Werte fiur héhere Saugspannungen und damit trockene Bereiche fehlen und

kénnen daher nicht bei der Parameteridentifikation reprasentiert werden.

4.7 Stromungsrandbedingung als zeitvariable Polygonfunktion

Basis dieser Randbedingung ist eine DIRICHLET-Randbedingung (1. Art), deren Randwert
als Druckhohe zu definieren ist. Die ebenfalls denkbare Vorgabe von Wassergehalten ist
nicht angebracht, da damit keine Kapillartiberdriicke vorgegeben werden kénnen. Der Wert
ist als Potentialhdhe zu definieren und wird vom Programm zeitabhangig verarbeitet. Im
Gegensatz zu bislang implementierten Randbedingungen, welche ausschlieldlich als Stu-
fenfunktion ausgelegt sind, erfolgt hier eine lineare Interpolation der Stltzwerte zwischen
den angegebenen Zeitstutzstellen. Vorteil der Interpolation ist die Vermeidung von ,Sprin-
gen“ in den Randbedingungen, welches zu einem erheblich stabileren Losungsprozess
fuhrt. Interpolationsverfahren héherer Ordnung (z.B. Polynominterpolationen, Splines)

kommen aus den im Folgenden genannten Griinden nicht zum Einsatz:

- Fur die Simulationsergebnisse kann kein sinnvoller Informationsgewinn erzielt werden,
da die Zeitquantisierung stlickweise linear ist und die Schrittweite der Zeitschritte im
Allgemeinen nicht aquidistant Gber die Simulationszeit vorliegt

- Obwohl die Interpolation stitzstellentreu ist, kann gerade bei Polynomen hdherer Ord-
nung ein Uber- oder Unterschwingen in den Zwischenrdumen auftreten und schlieRlich
dazu fihren, dass nicht nur prinzipiell falsche Werte flr die Randbedingungen ange-
setzt werden, sondern diese Werte auch auflerhalb eines physikalisch interpretierba-

ren Wertebereichs liegen kdnnen

4.7.1 Programmtechnische Implementierung

Durch die Angabe als Potentialhdhe wird die z-Koordinate des betreffenden Randknotens
in die Interpolation einbezogen. Zuséatzlich ist ein internes Kriterium implementiert worden:
Liegt zum Zeitpunkt i die an einem Randknoten vorgegebene Potentialhdhe unterhalb der
z-Koordinate dieses Knotens, wird lokal zu einer No-Flow-Randbedingung umgeschaltet.
Damit entspricht dies einer NEUMANN-Randbedingung, wobei anwenderseitig jedoch nur

Potentialhohen definiert werden kdnnen.

4.7.2 Anwendungsszenario

Ein typisches Anwendungsbeispiel ist die Moglichkeit, damit steigende bzw. fallende Was-
serspiegel zu simulieren, wie es beispielsweise bei der Deichdurchsickerung unter variab-

lem Hochwassereinstau zum Tragen kommt, siehe (Hasan, 2013).

54



Entwicklung und Anwendung eines Softwaresystems zur Simulation des Wasserhaushalts und
Stofftransports in variabel geséttigten Béden

Weitere zwei interne Kriterien sind ebenfalls denkbar und je nach Anwendungsgebiet auch
von praktischer Bedeutung. Statt wie zuvor die Stromrate zu eliminieren, kann in diesem
Fall auch ein Sickerbereich definiert werden. Damit wird erreicht, dass Wasser bei Errei-
chen vollstandiger Sattigung des Bodens austreten kann. Die Stromrate wird dann berech-
net und die Druckhéhe bei Null fixiert. Ein Anwendungsfall sind beispielsweise geotechni-
sche Standsicherheitsbetrachtungen fir den Béschungsbereich von Tagebaurestseen. Um
eine ausreichende Dimensionierung des Boschungsbereichs zu gewahrleisten, sind hyd-
raulische Schnittberechnungen mit verschiedenen Einstauszenarien zu berechnen. Der
Einstau bezieht sich dabei sowohl auf das landseitig anstrdémende Grundwasser als auch
auf den sich andernden Wasserstand im (sich aufflllenden) Restsee. Ein typisches Worst-
Case-Szenario im Hinblick auf die Bewertung der Standsicherheit ist ein hoher Grundwas-
serstand verbunden mit einem hohen Seewasserstand, der jedoch innerhalb kurzer Zeit
stark abfallt. In diesem Fall ist der Boschungsbereich noch stark gesattigt und wird auch
durch das anstromende Grundwasser weiterhin beeinflusst. Die fehlende Auflast durch den
sinkenden Seewasserspiegel fuhrt zu einer héheren Resultierenden, welche sich aus der
Auftriebskraft des Wassers sowie der Auflast durch das Eigengewicht der Boschung ergibt.
Liegen entsprechende bodenhydraulische Parameter vor, lassen sich prazise Aussagen
zur zeitlichen Ausbildung der sich unter den Bedingungen verandernden Potentiallinien

treffen.

Als weiteres Kriterium ist die Umschaltung zu einer atmosphéarischen Randbedingung sinn-
voll, falls die vorgegebene Potentialhdhe unterhalb der z-Koordinate eines Randknotens
liegt. Dieser Randbedingungstyp dient im Programm PCSiWaPro der Verarbeitung atmo-
spharischer Eingangsdaten wie Niederschlag, Bodenverdunstung sowie Transpiration
durch Pflanzenwurzeln. Intern wird diese als NEUMANN-Randbedingung behandelt. Als
sinnvolles Einsatzgebiet erscheint wiederholt der landseitige Einstau bei der Dammdurch-
stromung. Geht der Einstau zurick, z.B. nach dem Durchlauf einer Hochwasserwelle, un-
terliegen die nun nicht mehr vom Wasser bedeckten Bereiche atmosphéarischen Einflissen.
Somit kdnnen Effekte durch Niederschlag, Bodenverdunstung und Wasserentzug durch
Pflanzenwurzeln in diesem Bereich deutlich sichtbar und beispielsweise ein Abtrocknen

realistischer abgebildet werden.

4.8 Berucksichtigung von Unsicherheiten in den Eingangsdaten

Grundlage der numerischen Simulationssysteme sind in der Regel mathematische Model-
le, wie auch im Fall des Programms PCSiWaPro. Solche Modelle basieren in der Regel auf

mathematischen Formulierungen, die konkrete Zahlenwerte berechnen. Uberschreiten die-
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se Zahlenwerte gewisse Grenz- oder Richtwerte, werden dann definierte Handlungen (Sa-
nierungsmaflnahmen 0.a.) ausgeldst (schematisch in Abbildung 21 dargestellt). Dabei er-
fordern Simulationssysteme zur Bedienung im Allgemeinen ein hohes Mal an Fachwissen,
kénnen aber letztendlich dieses zumeist in verbaler Form vorliegende nicht verarbeiten, da

diese Systeme konkretes Wissen in Form von Zahlenwerten voraussetzen.

Daruber hinaus sind Daten, die in der Realitat im Bereich Umwelt, Boden und Grundwas-
ser bestimmt werden, mit Unsicherheiten behaftet. Ursachen hierfir sind z.B. technisch
bedingte Grenzen der Genauigkeit der Messungen, Inhomogenitat in den zu messenden
Groflen und/ oder zu geringe Messwertdichten, Fehler bei der Orts- und Zeitquantisierung

von Parametern und Variablen (ZustandsgrofRen).

Aus diesen Grinden wurde das Programm PCSiWaPro dahingehend erweitert, um die
Einbeziehung von Unsicherheiten vorhandener Eingangsdaten sowie die systematische
Verarbeitung verbalen Wissens fiir die Bearbeitung typischer Fragestellungen zu ermdgli-
chen. Der Begriff Unsicherheit umfasst im Folgenden auch den Bereich der Unscharfe von

Eingangsdaten, welche z.B. durch verbales Wissen (Expertenwissen) entstehen kann.

4.8.1 Zielstellung

Ziel war die Entwicklung von Verfahren und Methoden, um Unsicherheiten in der Parame-
ter- und Randbedingungsbestimmung auch in den Berechnungsergebnissen von PCSiWa-

Pro ausweisen zu konnen.

Bislang erfolgt hier eine Entscheidungsfindung auf Grundlage konkreter Zahlen, evtl. unter
Angabe eines Grenzwertes. Die Bericksichtigung von Unsicherheiten und die Interpretati-
on der Auswirkungen auf die Ergebnisgrofien sind bestenfalls durch Sensitivitats- oder

Szenarioanalysen maglich.
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Abbildung 21: Schematische Darstellung der Zielstellung des Vorhabens (Blankenburg, et al.,
2010)

Monte-Carlo-Simulationen erfordern durch haufige Wiederholungen hohe Rechenleistun-
gen und einen hohen Zeitaufwand. Das hier beschriebene Verfahren aus der Fuzzy-Logik
(Schulz, 1997) kommt in der Regel mit erheblich weniger Wiederholungen aus und bietet

grundsatzlich die Moglichkeit, verbales Wissen zu berucksichtigen.

Um ,verbales Wissen® systematisch zu erschlielien und unsichere Daten mit einem Modell
zu kombinieren, kann die als Fuzzy-Logik bezeichnete Technik eingesetzt werden. Im Be-
reich der Umweltmodellierung wurde eine derartige Technik nur vereinzelt untersucht und
eingesetzt. Beispielhaft seien hier Arbeiten von (Schulz, 1997), (Puhl, 2000) und
(Bardossy, et al., 2003) genannt. Um Expertenwissen auf diesem Weg in Schwankungs-
breiten von Modellparametern zu Ubertragen, wurden in dieser Arbeit entsprechende
Fuzzy-Logik-Verfahren und Regeln fir diese Branche und fir typische Aufgabenstellungen
erarbeitet. Die Verbindung zum eingesetzten Modellierungssystem kann dabei Uber die
Definition von Eingangsdaten im Sinne von Modellparametern, Zustandsvariablen und

Randbedingungen hergestellt werden.

4.8.2 Angestrebte technische Funktionalitaten

Eine Verknupfung von diskretem und verbalem Wissen auf Basis der Fuzzy-Logik ist bei
dem Vorgehen relevant, genauso wie das Einbinden unsicherer Daten in die Systeme. Auf
Basis dieser Eingangsdaten erfolgt die sogenannte ,Fuzzyfizierung“ der Spannweiten der
einzelnen Daten oder Parameter. Damit soll eine automatische Berechnung der Modelle

durchgefuhrt werden.

4.8.3 Grundlagen der Fuzzy-Mengen-Theorie

Um verbal beschriebene oder durch Unsicherheiten definierte Schwankungsbreiten in Be-

rechnungssystemen nutzen zu kdnnen, missen diese mathematisch beschrieben werden.
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Die Fuzzy-Mengen-Theorie erfillt diese Voraussetzung und soll im Folgenden dargelegt
werden. In Tabelle 6 sind zum Vergleich und besseren Verstandnis die Verfahrensweisen
und Rechenvorschriften bei klassischer Abschatzung und Anwendung von Fuzzy-
Systemen gegenubergestellt. Deutlich geht hier die Verarbeitung von verbal vorliegendem

Wissen (linguistische Variable) hervor.

Tabelle 6: Gegeniiberstellung von klassischer Betrachtungsweise und Fuzzy-Systeme, nach

(Puhl, 2000)
»Klassische Abschatzung“ Fuzzy-Systeme
1. Numerische Faktoren 1. Linguistische Variable
z.B. ro, m;, my, my, my z.B. Stoffgefahrlichkeit, Austrag, Eintrag, Trans-
port, Bedeutung
2. Werte aus Tabellen 2. Linguistische Terme (Fuzzy-Mengen)
z.B. ro = 5.0 (Dungemittel) z.B. {sehr klein, ..., sehr grol3} A
3. Multiplikation 3. Inferenz einer Regelbasis
zB.rv=ro*m * my * my * my z.B. Wenn Stoffgefahrlichkeit = sehr grof und
..., dann Gefahrenrisiko = sehr grof}
Wenn ... und Austrag = klein, ...
4. Ergebnis 4. Kalkul und Unsicherheit
zB.rv=28=R z.B. Gefahrenrisiko = mittel
mit einer bestimmten Unsicherheit
5. Handlungsschema 5. Defuzzyfizierung
Tabellen durch Erfahrung bewer- Abbildung des Risikos auf die Zu- ¢
ten schlage iy 2
z.B. Rsubj = 2.0, damit Zuschlag X Zuschlag X mit einer bestimmten '~ I
Unsicherheit

4.8.4 Reprasentation unscharfer Zahlen als EingangsgroBen in Simulations-
programme

Unsichere Parameter, deren Unsicherheit als Unscharfe festgelegt wurde, kénnen mit Hilfe
der Fuzzy-Mengen-Theorie beschrieben werden. Im Gegensatz zur klassischen Mengen-
theorie besitzt dabei jedes Element x einer Fuzzy-Menge 4 einen Zugehdrigkeitsgrad, der
mit Hilfe einer Zugehdrigkeitsfunktion u beschrieben wird. Die formale Definition fir eine
Fuzzy-Menge lautet (Schulz, 1997):

A = {(x,,uA(x))| X €E X} (61)

58




Entwicklung und Anwendung eines Softwaresystems zur Simulation des Wasserhaushalts und
Stofftransports in variabel gesattigten Béden

wobei 4 Teilmenge einer Fundamentalmenge X ist.

Unscharfe Mengen mit normalisierter Zugehérigkeitsfunktion werden als unscharfe Zahlen
(siehe Abbildung 22) oder unscharfe Intervalle (Abbildung 23) bezeichnet. Dabei ist eine
Fuzzy-Menge normal, wenn gilt (Schulz, 1997):

Ua(x) =20vxeXx (62)

ilé)r;[m(x)] =1 (63)

Mit Hilfe der unscharfen Mengen kénnen generelle Schwankungsbreiten beliebiger Struktur
als Zugehdrigkeitsfunktionen interpretiert werden, welche als Eingangsgréf3en in Simulati-
onsprogrammen genutzt werden konnen. Eine Beschrankung der Form der Zugehorigkeits-
funktionen auf stiickweise lineare Kurven ist generell nicht nétig, fir eine Ubergabe an Si-

mulationsprogramme jedoch sinnvoll.

Zugehorigkeitsfunktion fir K,

VAN
/N
/ N\
/ \
) /

0 50 100 150 200 250

K in cm/d

Abbildung 22: Dreiecksformige Zugehorigkeitsfunktion fiir die ungesattigte hydraulische Leit-
fahigkeit

59



Entwicklung und Anwendung eines Softwaresystems zur Simulation des Wasserhaushalts und
Stofftransports in variabel gesattigten Béden

Zugehorigkeitsfunktion fir K,
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Abbildung 23: Beispiel einer trapezférmigen Zugehorigkeitsfunktion fiir die gesattigte
hydraulische Leitfahigkeit

Damit kdnnen Expertenaussagen oder rein linguistisch vorliegende Bodenbeschreibungen,
aber auch die Ublichen Schwankungsbreiten aus Messungen quantifiziert werden. Grund-
lage fur die Ableitung der Zugehdrigkeitsfunktion aus Abbildung 22 kdnnte beispielsweise

folgende Expertenaussage sein:

,Die hydraulische Leitfahigkeit des vorliegenden Bodens ist auf jeden Fall
gréfler als 70 cm/d und nicht groRRer als 200 cm/d. Mit grofl3er Sicherheit liegt
die hydraulische Leitfahigkeit bei 130 cm/d.”

4.8.5 Einsatz der Fuzzy-Methode am Beispiel der analytischen Lésung der
DARCY-BUCKINGHAM-Gleichung

Die Stréomung in der ungesattigten Bodenzone kann mit Hilfe der DARCY-BUCKINGHAM-
Gleichung beschrieben werden, wobei der Wassergehalt im Boden von der Druckhéhe
abhangt und die hydraulische Leitfahigkeit wiederum eine Funktion des Wassergehaltes

darstellt. Unter den Annahmen

* Randbedingung 2. Art am oberen Rand (Flussrandbedingung)
* Randbedingung 1. Art am unteren Rand, Druckhdhe 0 cm bei z=0 cm
+ Exponentielle Beschreibung der ungesattigten hydraulischen Leitfahigkeit K

* Homogener Boden (ohne Schichtung, Isotrop)

kann die Losung der eindimensionalen DARCY-BUCKINGHAM-Gleichung geschrieben wer-
den als (Schulz, 1997):
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Qrand + Ks _ Qrand
Kec? K,

h(z) = %ln (64)

Dabei bedeuten
Qrand  Randzufluss (<0: Infiltration; >0: Exfiltration)
Ks  Gesattigte hydraulische Leitfahigkeit

c Empirischer Parameter zur Beschreibung der Porengrélienverteilung im Boden

Zur Berechnung des Minimal- bzw. Maximalszenarios dieses Modells ist aufgrund der Mo-
notonie von Gleichung (64) mit der linken (unteren) bzw. der rechten (oberen) Grenze der

unscharfen Eingangsparameter zu rechnen (siehe Gleichungen (65) und (66)).

1 [Grana + K
h(z) = ~In [q”id 5 _ qrﬂ“’] (65)
-— ¢t K et? K,
m _ 1 I Qrand + & Qrand 66
D=gm K,etz K (66)
Dabei stellen

- unterstrichene Terme die linke (untere) Grenze

- Uberstrichene Terme die rechte (obere) Grenze

der jeweiligen GrofRRe dar.

Um beispielhaft die Losung der Gleichung zu berechnen werden folgenden Aussagen ei-

nes Experten betrachtet, welche in Tabelle 7 zusammengefasst sind:

,ES handelt sich um einen Lehmboden, dessen gesattigte hydraulische Leitfa-
higkeit auf jeden Fall zwischen 60 und 100 cm/d liegt. Die Porenverteilung des
Bodens, welche unter anderem die kapillare Steighdhe charakterisiert, kann fir
einen Lehmboden mit Werten zwischen 0,01 und 0,02 cm™ beziffert werden.
Die meteorologischen Verhaltnisse lassen auf Werte fur die Infiltration von 0,2
cm/d schlieen, an trockenen Tagen Uberwiegt die Evaporation und kann eben-

falls mit 0,2 cm/d angenommen werden.*
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Tabelle 7: Eingabedaten fiir Berechnungsbeispiel

Parameter | Untere Grenze | Obere Grenze | Bedeutung

<0: Infiltration
Qrang (CM/d) -0,2 0.2 >0: Exfiltration (Evaporation)

Kscm/d) 60 100 Leitfahigkeit eines Lehmbodens

Charakterisierung der Porengrofien-

¢ (1/cm) 0,01 0,02 verteilung im Boden

Abbildung 24 zeigt die grafische Darstellung der Ergebnisse, welche mit Hilfe der Glei-
chungen (65) und (66) erzielt wurden. Dabei wird deutlich, dass die Druckhéhe am oberen
Rand sehr deutlich schwankt, wahrend sie am unteren Rand des Modells durch die vorge-

gebene Randbedingung (Druckhdhe = 0 cm) festgelegt wird und somit keiner Schwankung

unterliegt.
Darstellung der Intervallgrenzen fiir Druckhéhe h
0 | >
100 = Untere Grenze
1S == obere Grenze
(6]
£ -200
< —
£ 300
He]
=
g -400 =
S
e 500 \
) ~
600 |
0 100 200 300 400 500

Hohe der Bodensdule in cm

Abbildung 24: Berechnete Grenzen fiir die Druckhdhe

4.8.6 Intervallarithmetik

Um mathematische Operationen mit unscharfen Mengen bzw. Zahlen definieren zu kon-
nen, ist es erforderlich, das Kartesische Produkt auf unscharfe Mengen zu erweitern. Mit
dem Extensionsprinzip ergibt sich die Moglichkeit, Abbildungen dahingehend zu erweitern,

um mit unscharfen Mengen operieren zu kdnnen (Kruse, et al., 1993) und (Schulz, 1997):

Definition: Seien X3, ..., X,, Y beliebige Mengen und ¢ eine Abbildung von X7 x ... x X; —
Y. Sind weiter Ay, ..., A, unscharfe Mengen bzw. Zahlen von Xj, ..., X, und A; x ... X A, das

Kartesische Produkt sowie B* die Menge aller unscharfen Mengen bzw. Zahlen von Y.
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Dann kann ¢ zu einer Abbildung ¢: A; x ... X A, -> B* erweitert werden, indem fur B € B*

mit B:= {(y, us(y))} = ¢(As, ..., An) der Zugehorigkeitsgrad us(y) wie folgt definiert ist:

U (y) — Sup{ min{.uAl (xl)r ---;.uAn(xn)} Y = (p(xlr ---;xn)l (xll ---'xn) € Xl X ... X Xn} (67)
5 0, falls kein (x4, ..., x,) € X; x ...x X, sodass y = @(xq, ..., X,)

Fur allgemeine Funktionen ist dieses Verfahren sehr kompliziert, um Erweiterungen auf
unscharfe Zahlen effizient durchfuhren zu konnen (Kruse, et al., 1993). Es ist daher sinn-
voll, das Extensionsprinzip fur stetige Abbildungen auf reelle Zahlen in differenzierter Dar-
stellung anzuwenden. Dafur betrachtet man zunachst die Zugehdrigkeitsfunktionen und

zerlegt diese in ,a-Schnitte“, welche die gegebene Fuzzy-Menge in Teilintervalle zerlegt.
Ein a-Schnitt 4, einer Fuzzy-Menge 4 ist definiert als die Menge
Ay = {x €EX|ps(x) 2 a} (68)

mit « €]0,1]. Die a-Schnitte sind scharfe Untermengen des Tragers von A, also der Men-

ge, Uber der die Zugehérigkeitsfunktion von 4 nicht 0 ist (Abbildung 25).

Zugehorigkeitsfunktion fiir K,

1,2
1
/ e (),25-alpha-Schnitt
== (),5-alpha-Schnitt
0,8 7 N ]

/ \ 0,75-alpha-Schnitt
X 06
3

A N\
- / \\
0
0 50 100 150 200 250
K in cm/d

Abbildung 25: Zugehorigkeitsfunktion fiir Ks mit alpha-Schnitten

Mit Hilfe der a-Schnitte I&sst sich das oben beschriebene Extensionsprinzip folgenderma-

Ren vereinfachen (Schulz, 1997):
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Seien Ay, ..., An jeweils unscharfe Zahlen aus A* und bezeichne R" = R x ... x R das Karte-
sische Produkt von R. Ist ¢: R" — R eine stetige Abbildung. @ ist die Erweiterung dieser
Abbildung im Rahmen der Intervallarithmetik und ¢ die Erweiterung im Rahmen der Fuzzy
Set Theorie (Def. oben). Aix bezeichnet den a-Schnitt der unscharfen Zahl A; und es qilt fur

alle a €10,1]:

[@(Aq, s Ap)]e = P(A1,, o Ap,) = {y |y = @(X1, s X)) X1 € Ag A oo A Xy eAna} (69)

Aufgrund der Konvexitat resultieren die einzelnen Schnitte in Intervallen auf den reellen
Zahlen. Mathematisch bedeutet das, dass sich Operationen mit unscharfen Zahlen fir die
einzelnen a-Schnitte auf entsprechende Operationen innerhalb der Intervallarithmetik zu-
ruckfihren lassen. Dies bedeutet, dass zur Konstruktion der Zugehdrigkeitsfunktion der
resultierenden unscharfen Zahl fur jeden a-Schnitt ein minimal und maximal mdglicher
Funktionswert gefunden werden muss. Dies erfordert bei komplexeren Funktionen (z.B.
Gleichung (1)) die Anwendung eines nichtlinearen Optimierungsverfahrens. In der Praxis
wird man sich auf wenige a-Schnitte beschranken (z.B. 1.0, 0.75, 0.5, 0.25, 0.0) um den

numerischen Aufwand in Grenzen zu halten (siehe auch Abbildung 25).

Werden nun die a-Schnitte der verschiedenen Eingangsparameter in die Berechnung mit
einbezogen, ist jede Simulation flr einen Satz a-Schnitte als Berechnung des Minimal-
bzw. Maximalszenarios fur den jeweiligen a-Wert zu sehen. Zusammengenommen |asst
sich damit das Ergebnis wieder als Zugehdrigkeitsfunktion fiir die Ergebnisgréfie betrach-
ten. Die Eingangsunsicherheiten sind also direkt in das Modell eingebunden und das Mo-

dell liefert direkt eine Fuzzy-Ergebnisgrofie.
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“daten” u 1:3:2 =t

Loesung der Darcy-Buckingham-Gleichung 05—

0.0001

alpha-Level

Druckhoehe der [cm]

354250

Hoehe der Bodensaeule [cm]

Abbildung 26: Berechnete Grenzen fiir die Druckhéhe mit unterschiedlichen Zugehoérigkeits-
werten

4.8.7 Auswahl eines Testmodells fiir die Simulation mit einem Umweltinfor-
mationssystem

In den nachsten Schritten sollen 2D-Probleme stationarer und instationarer Art implemen-
tiert werden, um einen Vergleich zu den Ergebnissen aus den Berechnungen mit der Inter-

vallarithmetik zu bekommen.

Die im vorigen Abschnitt vorgestellte Lé6sung zur Berucksichtigung unscharfer Parameter
und Randbedingungen in einem analytischen 1-dimensionalen Ansatz wurde stark erwei-
tert und verallgemeinert. Dies geschah zum einen, da mit dem bisherigen Ansatz nur sehr
eingeschrankte Problemstellungen dargestellt werden konnten, zum anderen um daruber
hinaus auch andere Simulationswerkzeuge einbinden zu kénnen. Als Simulationstool wur-
de PCSiWaPro ausgewahlt, da es die Stromungs- und Stofftransportprozesse in variabel-
gesattigten Medien (d.h. sowohl im gesattigten als auch im ungesattigten Bodenbereich)
vertikal-eben (2-dimensional) berlcksichtigen kann, zudem als Quellcode vorliegt und da-

mit evtl. notwendige Anpassungen moglich sind.

4.8.8 Voraussetzungen fiir die numerische Umsetzung und Auswertung

Fir die im vorigen Abschnitt angegebenen a-Schnitte sind aufgrund des funktionalen Zu-
sammenhangs Bildmengen zu finden. Durch die Stetigkeit der Gleichung (1) und der Kon-

vexitat der unscharfen Zahlen sind diese Mengen wiederum abgeschlossene Intervalle. Zur
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Bestimmung der resultierenden Intervalle missen der minimale und maximale Funktions-
wert gefunden werden, wobei die Eingangsparameter nur Werte innerhalb des Schwan-
kungsbereichs des a-Schnittes annehmen dirfen. Wahrend bei einfachen Funktionen die
Monotonie fir die Suche der Min/Max-Werte genutzt werden kann, ist bei komplexeren,
nichtlinearen Modellen ein numerisches Optimierungsverfahren anzuwenden. Das hier
verwendete Programm NLPQLP (Schittkowski, 2006) ist in der Lage, nichtlineare Minimie-

rungsprobleme, wie sie bei Verwendung der RICHARDS-Gleichung auftreten, zu I6sen.

Grundsatzlich ergeben sich bei der numerischen Umsetzung der Erweiterung von Funktio-

nen auf unscharfe Zahlen die folgenden Voraussetzungen:

Die Zielfunktion muss in Form einer numerischen Realisierung vorliegen: Dies ist durch

Verwendung des Simulationsprogramms PCSiWaPro gegeben.

Die zur Berechnung der Zielfunktion erforderlichen Eingabeparameter mussen zur Verfu-
gung stehen und es ist zu unterscheiden zwischen unscharfen sowie ,exakt” bekannten
Bodenparametern und Randbedingungen. Im Abschnitt 8.8 des Anhangs wird dargestellt,

wie diese dem Programm zur Verfligung gestellt werden.

Zur Durchfihrung des Optimierungsalgorithmus ist die Vorgabe der Gradienten der Ziel-
funktion erforderlich. Die Berechnung der Gradienten erfolgt durch Bildung von Vorwarts-
differenzen (Gleichung (70)), da durch die Anwendung des numerischen Simulationstools

keine analytische Differentiation mdglich ist:

of _fCatAx)—flx)

70
axi Axl- ( )

Die Gradienten sind fur jeden unscharfen Bodenparameter und jede unscharfe Randbedin-
gung zu ermitteln. Als Schrittweite Ax; wird 1/100 der Breite des jeweiligen a-Schnittes
verwendet.

Zur Ausfuhrung des Optimierungsalgorithmus sind Startwerte der unscharfen Bodenpara-
meter und Randbedingungen fiir eine Anfangsschatzung des gesuchten Minimums erfor-
derlich. Bei allen unscharfen Eingabedaten wird als Anfangsschatzwert die Intervalimitte
des jeweiligen a-Schnittes verwendet. Diese ergibt sich unter Verwendung von x; und x; als

Rander des Intervalls zu: x? = x;; + 0.5(x,; — xy7).

Zur Ansteuerung des Programms PCSiWaPro, zur Berechnung der erforderlichen Gradien-

ten und zur Ausgabe der Zielgrof3en war daher eine Steuersoftware zu erstellen. Der Nut-
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zer kann die Zahl der a-Schnitte beliebig vorgeben, der numerische Aufwand steigt jedoch

mit zunehmender Zahl.

4.8.9 Implementierung

Dieser Abschnitt erldutert die erstellten Algorithmen zur Steuerung des NLPQLP-

Unterprogramms und des verwendeten Simulationsprogramms PCSiWaPro.

Zunachst werden die bekannten Fuzzy-Parameter vom Steuerprogramm eingelesen. Bei
den Parametern kann es sich im allgemeinen Fall um die in den vorangegangenen Boden-
und Stofftransportparameter sowie Randbedingungen handeln, deren Schwankungsbreiten
und Zugehorigkeiten vorgegeben werden kénnen. Aus den Schwankungsbreiten fur jedes
Zugehdrigkeitslevel werden die Anfangswerte fiir die einzelnen Parameter und Randbedin-
gungen bestimmt. In den berechneten Beispielen wurden diese auf den Mittelwert eines
Intervalls festgelegt. Damit wird ein erster Funktionswert fir die zu bewertende Gréle (z.B.
Druckhdhe, Konzentration) berechnet. Anhand des Funktionswerts wird anschlieend fur
jede Fuzzy-Grolie der Gradient berechnet, um die Sensitivitat der jeweiligen GréRe auf den

Funktionswert zu ermitteln.

Mit den Grenz- und Anfangswerten der Fuzzy-Parameter, dem Startwert fir die Zielfunktion
sowie den Gradienten wird der Optimierer NLPQLP aufgerufen. Dieser ermittelt aus den
Eingangswerten neue Fuzzy-Parameter innerhalb der vorgegebenen Grenzen, um den
Funktionswert der Zielfunktion zu minimieren. Fur die weitere Auswertung ist die Analyse
des Ruckgabewertes IFAIL erforderlich (Tabelle 8).

Tabelle 8: Riickgabewerte des Optimierers NLPQLP

Ruckgabewert Erlauterung und weiteres Vorgehen
IFAIL
1 die Fuzzy-Parameter wurden geandert und es ist eine neue Berechnung
der Zielfunktion erforderlich
-2 die Neuberechnung der Gradienten ist erforderlich

es wurde eine minimale Zielfunktion gefunden; die Optimierung ist er-
0 folgreich beendet worden; die Ergebnisse (Wert der Zielfunktion
und/oder Parameterkombination) kdnnen ausgegeben werden

es trat ein Fehler in NLPQLP auf (z.B. zu viele lterationen, Uberlauf,
Unterlauf, keine Lésung gefunden): die bis zum Auftreten des Fehlers
beste Lésung wird zurlickgegeben. In diesem Fall ist vom Nutzer festzu-
legen, ob diese zu verwenden ist oder verworfen wird.

>0
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In Abbildung 27 ist der Ablauf im Steuerprogramm als Flussdiagramm dargestellt. Die farb-
lichen Abstufungen stellen die jeweiligen Abschnitte der Ein-/Ausgabe, Initialisierung und

des Optimierungsvorgangs dar.

Einlesenvon
- Fuzzy Bodenparameter (MatInformation.in)
- Fuzzy Transportparameter (MatInformation.in)
- Fuzzy Randbedingungen (BCInformation.in)

/

Berechnung

Funktionswerte
(Druckhohe, Konzentration)

\ 4

Berechnung
IFAIL=-1 Gradienten

v \ 4 I

IFAIL= -2
Aufruf NLPQLP

l IFAIL=0

Ausgabe Legende
minimale und maximale — Initialisierung
Druckhohe bzw. Konzentration ——> Optimierung
(PHMinMax.out)

— Ein/Ausgabe

Abbildung 27: Ablauf des Steuerprogramms zur Berechnung der Schwankungsbreiten mit
Hilfe von NLPQLP

4.8.10 Erweiterung des Verfahrens auf instationare Berechnungsfalle

Bislang wurden ausschlieflich stationare Simulationsldufe und -szenarien betrachtet, die
zudem auf die Strémungsberechnung beschrankt waren. In der Praxis liegen jedoch uber-

wiegend komplexere Szenarien vor, bei denen mit instationdren Stromungsprozessen ge-
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rechnet werden muss. Ein typischer Anwendungsfall liegt beispielsweise bei der Durchsi-
ckerung von Erddammen und Hochwasserschutzdeichen vor, wo zusatzlich zum schwan-
kenden Hochwassereinstau auch die atmospharischen Randbedingungen (Niederschlag,
Verdunstung und Pflanzenbewuchs) nicht zu vernachlassigen sind. Bei der Auswertung
solcher Simulationen ist unter anderem der zeitliche Verlauf im Strdomungsraum bei auftre-
tenden Starkniederschlagsereignissen (welche oft einem Hochwasser vorausgehen) und
der schlieBlich steigende Hochwasserpegel von Interesse bzw. die Ausbreitung der Was-
sersattigung innerhalb des Deichkdrpers, da diese eine wesentliche Grundlage fur geome-

chanische Stabilitdtsberechnungen darstellen.

Wird darlber hinaus auch der Transport von im Bodenwasser gelosten Stoffen bzw. die
Ausbreitung von Warme (Geothermik) betrachtet, muss unabhangig vom Strémungspro-
zess in der Regel immer von einem instationdren Simulationsszenario ausgegangen wer-
den, da z.B. der zeitliche Verlauf einer Schadstofffront unter gegebenen Stromungsverhalt-
nissen oder der zeitliche Eintrag von Schadstoffen ins Grundwasser von Interesse fur eine
Modellauswertung sind bzw. in einigen Fallen auch gesetzlich gefordert werden (z.B. Si-

ckerwasserprognose nach dem Bundesbodenschutzgesetz).

Die instationare Berechnung beruht im Grunde auf der wiederholten Anwendung des Algo-
rithmus in Abbildung 27, wobei das Einlesen der unscharfen Gré3en nur einmal zu Beginn
der Simulation erforderlich ist. Es wird hierbei davon ausgegangen, dass eine konkrete
Kombination von Parametern und Randbedingungen fir einen Simulationslauf konstant ist
und damit ein fur den Optimierungsprozess eindeutiges Ergebnis liefert. Da der Algorith-
mus NLPQLP vom Prinzip her keine Zeitabhangigkeit berticksichtigt, ist der zeitliche As-
pekt mit dem Simulationsprogramm abzubilden. Mit jedem Durchlauf einer Simulation liegt
eine Realisierung des Funktionswertes vor. Auf diese Weise kann durch sukzessive Ande-
rung (Erhéhung) des zu berechnenden Zeitraums eine stlickweise Abbildung des zeitlich
variablen (instationaren) Prozesses erreicht werden. Fir die Veranderung At des Simulati-

onszeitraums kénnen verschiedene Methoden angewendet werden:

- Vorgabe durch das verwendete Simulationsprogramm:
Bei Programmen mit automatischer Zeitschrittweitensteuerung werden die einzelnen
Zeitschritte so angepasst, dass der numerische Losungsprozess mit moglichst wenigen
Iterationen erfolgt und so der Prozessverlauf mit geringen Quantisierungsfehlern abge-
bildet wird. Dies bedeutet, dass beispielsweise bei hohen Infiltrationsfronten viele ltera-
tionen zur numerischen Lésung erforderlich sind und die Zeitschritte vom Simulations-

programm entsprechend kleiner gewahlt werden. Der Vorteil liegt darin, dass der Simu-
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lationsverlauf (und damit eventuell auftretende Peaks in der Zielfunktion) entsprechend
der Modellauflésung abgebildet wird. Der Nachteil liegt darin, dass bei Auftreten kleiner
Zeitschritte der numerische Aufwand ansteigt und nicht bei jeder Aufgabenstellung er-

forderlich ist.

- Vorgabe durch feste Zeitpunkte mit konstanter Zeitschrittweite:
Die numerische Losung der Zielfunktion wird zwar weiterhin mit der internen Zeit-
schrittweitensteuerung berechnet, die Abbildung der Schwankungsbreiten erfolgt je-
doch in der vom Nutzer vorgegebenen Quantisierung bzw. zeitlichen Auflosung. Der
Vorteil liegt im geringeren numerischen Aufwand, jedoch wird unter Umstanden der
Prozessverlauf nicht adaquat abgebildet. Hier gilt es, den weiteren Verwendungszweck

der Simulationsergebnisse mit einzubeziehen.
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5 Anwendungsbeispiele

Das vorliegende Kapitel soll die Anwendung des Programms PCSiWaPro in Einsatzszena-
rien zur Wasserstréomung und zum Stofftransport veranschaulichen sowie die prinzipielle
Tauglichkeit in den jeweiligen Gebieten aufzeigen. Das Beispiel zum Wasserhaushalt geht
auf die Durchstromung von Erddammen ein. Am Beispiel einer Sickerwasserprognose wird
die Ausweisung von Parameter- und Randbedingungsunsicherheiten in Simulationsergeb-

nissen demonstriert.

5.1 Deichdurchstromung

5.1.1 Einfuhrung

Im Falle eines Hochwassers steht zwischen einem gefahrlosen AbflieRen des Hochwas-
sers und einer Uberflutung mit méglicherweise katastrophalen Schaden oft nur die Stabili-
tat von Hochwasserschutzanlagen, insbesondere Deichen. Diese wurden in den letzten
Jahrhunderten an vielen Flusslaufen zum Schutz von Siedlungen und Nutzflachen errich-
tet. So besitzt allein der Freistaat Sachsen tber 500 km Deichanlagen. Oft sind die Anla-
gen historisch gewachsen und verfligen Uber einen inhomogenen und haufig auch unbe-
kannten Aufbau, der zudem nicht den aktuellen Anforderungen an einen modernen Deich
erfullt. Das Versagen eines Deiches/ Dammes kann verschiedene Ursachen haben
(Haselsteiner, et al., 2002):

1. Bruch durch Uberstrémung

2. Versagen der Béschungen

3. Hydraulischer Grundbruch oder Gleitversagen unter Grundwasserdruck
4

Erosionsgrundbruch

Ursache 1 kann relativ einfach mit baulichen MalRnahmen (Erhdhung der Deichkrone) ent-
gegengewirkt werden. Bei den Ursachen aus den Punkten 2-4 ist hauptsachlich die Durch-
sickerung des Deichkoérpers verantwortlich. Speziell bei langeren Einstauzeiten und hohem
Wasserstand steigt die Gefahr eines Deichversagens aufgrund der fortschreitenden
Durchnassung (Aigner, 2004). Tritt Sickerwasser auf der Luftseite des Deiches oberhalb
einer vorhandenen Drainage aus, kann dies zu Rutschungen und damit zu Deichbrichen
fuhren. Da diese Vorgange jedoch innerhalb eines Deiches ablaufen, ist ein entsprechen-
der Schutz (Deichverteidigung) schwierig zu realisieren. Um die Standfestigkeit eines Dei-
ches abzuschatzen, wird traditionell die sogenannte Sickerlinie berechnet. Sie stellt die

Grenzlinie des vollgesattigten zum teilgesattigten Bereich innerhalb des Deichkérpers dar
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und wird ausschlieBlich auf der Grundlage der Strdomungsvorgange im wassergesattigten
Bereich (Grundwassersimulation) als Lage der freien Grundwasseroberflache ermittelt.
Diese Berechnungen werden iterativ mittels vertikalebener numerischer Simulationspro-
gramme ermittelt und sind damit nur Naherungslésungen. Eine mechanische Instabilitat
der luftseitigen Bdschung des Deiches kann jedoch auch bereits in Bereichen mit hoher
Teilsattigung auftreten und damit friher, als mittels herkdmmlicher Simulationsverfahren
vorhergesagt wird. Dies konnte durch physikalische Versuche nachgewiesen werden
(Aigner, 2004). Dabei wurden Deichkonstruktionen mit unterschiedlichen Einbauten einem
stationaren Wassereinstau ausgesetzt und die Zeitspanne bis zum Versagen des Deiches
gemessen. Der Deich mit dem komplexesten Aufbau umfasste neben einer Berme eine
Dichtwand sowie eine luftseitige Dranage (siehe Abbildung 28). Dieser zeigte sich in den

Versuchen als sehr gut geeignet bei Szenarien mit langerem Hochwassereinstau.

-~ o

Abbildnu'ng 28: Aﬁfbau des pt;y'sik.alliAs'cﬁé}\ Experiments, aus (vAigner, 2004). Zu GroBenanga-
ben siehe Abschnitt 5.1.2.

5.1.2 Modellaufbau

Mit dem Programm PCSiWaPro wurde der komplexeste Modellversuch aus (Aigner, 2004)
simuliert und ausgewertet. Der Modelldeich verfugt Uber eine Fubreite von ca. 3,40 m
(ohne Berme), einen Bdschungswinkel von 1:2 bei einer Héhe von 0,77 m. In die Deich-
krone ist eine Gummiwand eingelassen, welche eine Einbindehéhe von 100% der Deich-
héhe aufweist. Unterhalb des Deiches wurde sowohl luft- als auch wasserseitig eine Berme
angeflgt (Héhe 0,30 m), um den Austausch zwischen einstromendem Wasser und Grund-
wasser zu ermdglichen. An der luftseitigen Boschung befindet sich eine Dréanage, um uber-
schussiges Wasser abfiihren zu kénnen. Auf Basis dieser Angaben wurde mit PCSiWaPro
ein numerisches Modell aufgebaut, welches in Abbildung 29 (verzerrt) dargestellt ist.
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Abbildung 29: Quantisierter Modelldeich, Abbildung ist verzerrt

5.1.3 Bodenhydraulische Parameter

Als Material fir den Deichkérper wurde ein homogener Boden mit Korngré3en von d = 0,06
mm bis 2 mm und einer gesattigten hydraulischen Leitfahigkeit von Ks = 3 « 10* m/s ver-
wendet. Dies ist vergleichbar mit einem eher feinsandigen Bodentyp. Die Abschatzung der
VAN-GENUCHTEN-Parameter erfolgte mit Hilfe von Pedotransferfunktionen (Vereecken, et

al., 1989) sowie auf Basis von Erfahrungswerten.

Tabelle 9: Bodenparameter des Modelldeichs

(cm:})cm3) Bw,r (-) Oir (-) Ks (m/s) VGP a (1/cm) VGP n
0,4 0,03 0 3e-4 0,02 1,8

Die in Abbildung 30 dargestellten Funktionsgraphen wurden unter Verwendung der Re-
tentionsfunktion und der Funktion der ungesattigten hydraulischen Leitfahigkeit mit den in

Tabelle 9 angegebenen Parametern erzeugt.
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Abbildung 30: Hydraulische Eigenschaften des Modelldeichs, dargestellt anhand der Re-
tentionsfunktion (links) sowie der relativen Permeabilitit (rechts)

5.1.4 Anfangs- und Randbedingungen

Als Anfangsbedingung flr die Wasserstromung und den Wasserhaushalt ist die Vorgabe
einer Druckhoéhe erforderlich. In der Simulation wurde eine lineare vertikale Verteilung an-
genommen mit Vollsattigung an der Unterkante des Deichkorpers, zur Deichkrone abneh-

mend.

Fur die Vorgabe der Einstauhdhe des Hochwassers an der wasserseitigen Boschung wur-
de eine zeitkonstante Randbedingung 1. Art verwendet. Dabei wurde eine Einstauhdhe bis

ca. 5 cm unterhalb der Deichkrone (Freibord) definiert.

Fir die luftseitige Béschung wurde eine sogenannte Sickerflache (,seepage face®) gewanhlt.
Wasser kann in diesen Bereich nur unter wassergesattigten Bedingungen aus dem Mo-
dellgebiet flieBen, d.h. wenn die Sickerlinie aus dem Deichkérper herausreicht. Sobald
Vollsattigung (Druckhéhe = 0) erreicht ist, wird dieser Zustand fixiert und der Volumenstrom
berechnet. Wechselt der Systemzustand in den teilgesattigten Bereich zurlck, entspricht

dies einer No-Flow-Randbedingung.

Die im Modelldeich eingebaute Dranage wurde in der Simulation Gber eine Randbedingung
1. Art abgebildet, deren Volumenstrom berechnet wird, sobald der Bereich wassergesattigt
ist. Die Randbedingung ist dabei derart definiert, dass der Volumenstrom nur nach auf3en
gerichtet sein darf, das Modell somit nur Wasser abgeben kann. Das Einstrdmen von Was-
ser aus tieferliegenden Schichten in das Modellgebiet konnte z.B. dann auftreten, wenn
aufgrund der Potenzialunterschiede die Kapillarkrafte in den Poren das Wasser nach oben
,saugen“. Das durch eine Dranage aus dem Modellgebiet ausstromende Wasser kann

nicht mehr zur Verfigung stehen, da es abgeflossen ist.
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Darlber hinaus wurde als Begrenzung auf der Luftseite eine Randbedingung 2. Art defi-
niert. Das einstromende Wasser soll sich nicht im Modellgebiet aufstauen und damit eine

kiinstliche Erhéhung der Sickerlinie hervorrufen, sondern frei ablaufen kénnen.

Tabelle 10: Randbedingungen und deren Bedeutung fiir die Deichsimulation

Kodierung Bezeichnung Bedeutung fur Simulation
. . Freie Dranage; Volumenstrom wird berechnet; freier
-7 Zeitkonstante Randbedin- Ablauf des Wassers auf der Luftseite, um eine kinst-

gung 2. Art liche Aufsattigung im Deichkdrper zu verhindern

Systemabhangige Randbe- Luftseitige BOschung; potenzielle Sickerflache; Was-

-2 dingung 2. Art seraustritt unter voller Sattigung mdéglich, dann Be-
rechnung des Volumenstroms
+1 Zeitkonstante Randbedin- Vorgabe des Wassereinstaus durch Angabe der
gung 1. Art Druckhohe
+7 Zeitkonstante Randbedin- Vorgabe einer Druckhéhe; nur Abstrom zugelassen;
gung 1. Art Abbildung der Dranage

5.1.5 Simulationsergebnisse

Zur Auswertung der Simulationsergebnisse ist eine Bilanzierung der Zu- und Abflisse Uber
die einzelnen Randbedingungen zweckmalig. Dazu wurden die Stromraten zu verschie-
denen Zeitpunkten aufgetragen (Abbildung 31), um diese besser vergleichen zu kénnen. In
das Modellgebiet gerichtete Strome sind dabei positiv gekennzeichnet, aus dem Modellge-
biet herausfihrende Strémungen negativ. In Abbildung 32 ist die Verteilung der Wassersat-
tigung 10 Minuten nach Beginn des Einstaus dargestellt. Die blaue Farbung kennzeichnet
Bereiche mit hoher Wassersattigung, rot gefarbte Bereiche mit geringer Wassersattigung.
Deutlich ist die Wirkung der Dichtwand zu erkennen, welche zunachst unterstromt werden
muss und zu einer Verzégerung der Durchsickerung des Deichkérpers flhrt. Zusatzlich
wurde die Verteilung der Sattigung im Modellgebiet nach 60 Minuten visualisiert (Abbildung

33), um den Verlauf der Sickerlinie und die Wirkung der Dranage einschatzen zu konnen.

Wie aus Abbildung 31 entnommen werden kann, strdomt zu Beginn der Simulation sehr viel
Wasser in den Deichkorper ein (RB = +1, grune Linie). Die Ordinate wird hier verkurzt dar-
gestellt (graue Linie), da der Wertebereich der Stromrate Gber diese Randbedingung mehr
als eine GréRenordnung hoéher ist als der der Gbrigen. Der anfangs wasserungesattigte
Deich nimmt dieses Wasser solange auf, bis der Porenraum geflllt ist. Erst dann werden
die Dranage (RB = +7) und der freie Auslauf (RB = -7) wirksam (ab ca. 20 Minuten). Nach
einer Stunde Einstauzeit stellen sich stationare Stromungsverhaltnisse ein. Es stréomt dann
nur noch so viel Wasser in den Deich ein, wie durch die Dranage und den freien Auslauf

abgeflihrt werden.
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Abbildung 31: Volumenstrome iiber die Randbedingungen. Zu erkennen ist der quasistatio-
nare Zustand nach ca. 60 Minuten.

Abbildung 33 zeigt den quasi-stationaren Zustand der Wassergehaltsverteilung nach einer
Stunde Simulationszeit. Der Bereich der vollstandigen Wassersattigung hat die Luftseite
noch nicht erreicht und im Bereich der Dranage fallt der Wassergehalt ab, da das Uber-

schussige Wasser draniert.
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Abbildung 32: Verteilung des Wassergehalts nach 10 Minuten Einstau. Blaue Bereiche repra-
sentieren eine hohe Wassersattigung. Die Wirkung der Dichtwand ist deutlich erkennbar.
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Abbildung 33: Verteilung des Wassergehalts nach 60 Minuten bei maximalem Einstau. Die
Sickerlinie erreicht nahezu die luftseitige B6schung.

5.1.6 Zusammenfassung

Die Modellierung und Simulation der physikalischen Modellversuche mit PCSiWaPro sowie
die anschlieRende Auswertung und Bilanzierung der Stromraten Uber die Randbedingung
zeigen eine gute Ubereinstimmung zwischen den Berechnungsergebnissen und den Aus-
sagen in (Aigner, 2004). Die Bilanzen weisen plausible Werte auf. So zeigt sich im quasi-
stationdren Zustand nach einer Stunde Einstauzeit keine Speicherinhaltsanderung mehr.
Der Zustrom an der Wasserseite ist in diesem Fall gleich der Summe aus Abstrom Uber die
Dranage und dem freien Ablauf an der Luftseite des Deichkdrpers. Die Sickerlinie erreichte
innerhalb des Simulationszeitraums gerade die luftseitige Bdschung, der beschriebene
Modelldeich zeigte jedoch bereits eher Rutschungen, so dass angenommen werden kann,

dass diese unter teilgesattigten Bedingungen erfolgten.

Verbesserungen in der Prognose der Standfestigkeit kdnnen sich durch die kombinierte
Betrachtung von Wassergehalt im Deich und geotechnischen Berechnungen zur Rut-

schungsstabilitat, Rissbildung, Gelande- und Bdschungsbruch ergeben.

Ein Komplexbeispiel zur Dammdurchstrdmung, welches ebenfalls mit PCSiWaPro simuliert

wurde, ist in (Hasan, 2013) beschrieben.
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5.2 Modellgestiitzte Sickerwasserprognose mit unscharfen Ein-
gangsdaten

Das Beispiel soll die Moglichkeiten zur Bertcksichtigung unscharfer Eingangsdaten de-
monstrieren. Da es sich um den Anwendungsfall einer modellgestitzten Sickerwasser-
prognose handelt, werden sowohl bodenhydraulische als auch Transportparameter be-

rtcksichtigt.

5.2.1 Standortbeschreibung und Modellaufbau

Bei Erkundungen am Standort einer ehemaligen chemischen Reinigung wurde in einer
Grundwasserprobe eine LHKW-Konzentration (PER — Tetrachlorethen) von 9,9 ug/L nach-
gewiesen, was nahezu dem Prufwert der Bundesbodenschutzverordnung (BBodSchV) von
10 pg/L entspricht. Es ist daher eine Sickerwasserprognose zu erstellen, wobei die Modell-
daten (Schichtenaufbau und Geometrie) auf der Basis eines gebohrten Schichtprofils einer
Grundwassermessstelle abgeleitet werden. Das Profil umfasst den Bereich der Transport-
zone innerhalb einer Geschiebemergel-/ Geschiebelehmschicht oberhalb des Kapillar-
saums. Als Quellterm (Quelle der Schadstoffkonzentration) wird die anthropogene Auffll-
lung der oberen 1,5 m unter Gelandeoberkante (GOK) angesehen. Die Modellierung des
Stofftransportprozesses umfasst daher ausschliellich den Bereich der Geschiebeboden-
schicht. Die obere Randbedingung wird als Randbedingung 2. Art (Stromrate) festgelegt
und reprasentiert die langjahrige mittlere Grundwasserneubildungsrate. Die untere Rand-
bedingung des Modells ist durch den Grundwasserspiegel charakterisiert und wird durch

eine Randbedingung 1. Art mit konstanter Druckhdhe prn = 0 cm im Modell abgebildet.

Am Standort der chemischen Reinigung wurde 20 Jahre lang produziert, sodass im Modell
von einer Quellschuttdauer (Eintragsdauer in den Boden) mit dieser Zeitspanne gerechnet
wurde. Die Quellkonzentration wird aus der maximal gemessenen Konzentration einer Bo-
denluftmessstelle abgeleitet, indem diese in eine entsprechende Sickerwasserkonzentrati-
on umgerechnet wird. Da zu Beginn der Simulation von einer schadstofffreien Transport-
zone ausgegangen wird und der zeitliche Verlauf der Konzentration an der Modellunterkan-
te (Ort der Beurteilung) von Interesse ist, ist die Transportsimulation instationar zu berech-

nen.

5.2.2 Unsicherheiten der Modellparameter

Da es fur den Geschiebeboden keine umfassenden Untersuchungen gibt, sind die Boden-

parameter mit Unsicherheiten behaftet, welche es in der Simulation zu bericksichtigen gilt.
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Im vorliegenden Fall wurden der VAN GENUCHTEN-Parameter n und die gesattigte hydrauli-

sche Leitfahigkeit Ks als unsicher eingestuft.

Auch fur die Transportparameter liegen keine genaueren Untersuchungen vor. Aus der
Literatur sind die Abbau- und Sorptionsparameter bekannt, welche jedoch bodenspezifi-
sche Werte annehmen kénnen. Somit sind auch diese Unsicherheiten in der Sickerwas-

serprognose zu berlcksichtigen.

Tabelle 11: Zusammenfassung der beriicksichtigten Unsicherheiten in den Modellparametern

Parameter
Bodenparameter Transportparameter
Unsicherheitsgrenzen | van GenuchTen- | 98Sattigte hyd- | Ko (Lkg) (linea- | ) appa 4.
(Zugehorigkeitswerte) | Parameter n (-) raulische Leitfa- | rer Sorptionsko- | o 4 o )
9 9 higkeit Ks in m/a | effizient) 9

untere Grenze ao- 1,50 34,0 0,16 0,63
Level
obere Grenze ao-

1,60 45,0 0,39 0,80
Level
untere Grenze ai- 1,51 35,0 0,25 0,68
Level
obere Grenze ai-

1,57 42,0 0,39 0,78
Level

5.2.3 Ergebnisse

Als Ergebnis einer Sickerwasserprognose ist die Durchbruchskurve der Schadstoffkonzent-
ration am Ort der Beurteilung (OdB) anzusehen. In Abbildung 34 sind die berechneten Kur-
ven fur die minimale und maximale Konzentration pro Zeitschritt am OdB dargestellt. Die
Ergebnisse liegen in einer Auflosung von einem Jahr vor. Die Peaks in beiden Kurven un-
terscheiden sich nur um wenige Jahre, jedoch zeigt die Kurve der maximalen Konzentrati-
on einen erheblich steileren Anstieg und ein langeres Tailing nach dem Durchlaufen des
Peaks. Deutlich zu sehen ist das Plateau bei der Kurve der Maximalkonzentration ab ca.
36 Jahren Simulationszeit. Auf die Ursache dieses Kurvenverlaufs wird im folgenden Ab-

schnitt eingegangen.
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Abbildung 34: Durchbruchskurven als Ergebnis der Sickerwasserprognose

5.2.4 Probleme bei der Fuzzy-Modellierung mit NLPQLP

Bei der Durchfiihrung der instationaren Berechnungen mit dem Optimierer NLPQLP erga-
ben sich bei einigen Durchlaufen unverhaltnismaflig hohe Anzahlen von lterationsaufrufen
(Funktions- und Gradientenberechnungen). Statt der durchschnittlichen 2-10 Aufrufe pro
Zeitschritt waren hier bis zu 3000 Auswertungen erforderlich. Eingehendere Untersuchun-
gen zeigten, dass diese im Zusammenhang mit numerischen Oszillationen der Finiten-
Elemente-Losung auftreten. Die Oszillationen fuhren in der Folge zu einer mehrdeutigen
Lésung fur einen Parametersatz, sodass die daraus berechneten Gradienten und Funkti-
onswerte nicht eindeutig sind und daher zu Schwingungen im lIterationsverhalten des Op-
timierers flhren. Dies ist insbesondere problematisch, da durch die Unsicherheiten der
Randbedingungen und Parameter bzw. deren Kombination auch dann Oszillationen ent-
stehen kdnnen, wenn die rdumliche und zeitliche Quantisierung den formalen Anspriichen
an einen stabilen Simulationslauf gentigen. Neben der vom Optimierer zuriickgegebenen
Fehlermeldung sind solche Schwingungen auch in den Diagrammen der Ergebnisauswer-
tungen zum Teil deutlich erkennbar (siehe Abbildung 34), z.B. als treppenartiger Verlauf

oder als Ausreil3er einer an sich stetig verlaufenden Kurve.

5.3 Test der Parallelisierung am synthetischen Beispiel

In Abschnitt 4.5 wurde auf die Parallelisierung des Simulationskernels eingegangen, der
die numerische Loésung der partiellen Differentialgleichungen durchfiihrt. Die aufwandige

Numerik in Verbindung mit transienten Problemstellungen flihren zu langen Rechenzeiten,
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welche durch eine parallele Ausfliihrung auf mehreren Prozessoren oder Prozessorkernen
verklrzt werden kénnen. Anhand eines synthetischen Beispiels soll die potentielle Be-
schleunigung der implementierten Parallelisierungsmethoden untersucht werden. Neben
dem erreichten Speed Up wird auch ein Skalieren der Methoden mit wachsender Zahl an
Finiten Elementen analysiert. Durch die Nichtlinearitat von Gleichung (1) und des damit
erforderlichen iterativen Losungsprozesses beschrankt sich das Modell auf die Betrachtung
des Wasserhaushalts, da dieser Bereich des Lésungsprozesses maf3geblich die Leistungs-
fahigkeit der Simulation beeinflusst. Die Simulationsrechnungen wurden auf einem PC mit
12 verfugbaren physischen CPU-Kernen und 24 GB RAM durchgefuhrt.

5.3.1 Modellbeschreibung

Das Modell simuliert die zweidimensionale transiente Infiltration von Wasser in einen ho-
mogenen, isotropen Boden. Die geometrischen Abmessungen betragen 100 cm in horizon-
taler und 200 cm in vertikaler Richtung. Zur Untersuchung der Skalierung wurden 2 Quan-

tisierungen erstellt.

Tabelle 12: Charakterisierung der Modelle des synthetischen Beispiels

Bezeichnung Anzahl Knoten Anzahl Finite Elemente
Modell a 10.201 20.000
Modell b 100.701 200.000

5.3.2 Parametrisierung des Modells

Der Modellbereich ist mit einer Anfangsdruckhdéhe von -100 cm ungesattigt. Am oberen
Rand wird zentriert Uber eine Breite von 30 cm eine zeitkonstante Randbedingung 1. Art
mit einem Randwert von -1 cm definiert. Am unteren Rand wird Uber die gesamte Breite
eine Randbedingung 2. Art zugewiesen, damit Sickerwasser frei ablaufen kann (siehe Ab-
bildung 36 links). Aufgrund des durch die Randbedingung entstehenden Gradienten stromt
Wasser durch die obere Berandung in den Boden ein und sattigt diesen mit fortschreiten-

der Simulationszeit nahezu auf.

Der homogene Boden weist Merkmale eines schluffigen Sandes auf und verfiigt Gber die in

Tabelle 13 definierten hydraulischen Parameter:

Tabelle 13: hydraulische Parameter des im Beispiel verwendeten Bodens

[ Ke-Wert [ 0 B () VAN-GENUCHTEN- VAN-GENUCHTEN-
(cm?cm?) | (cm/d) wr ! Parameter a (cm) Parameter n (-)
0,43 25 0,08 0 0,04 1,56
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Unter Verwendung der Retentionsfunktion sowie der Funktion der ungesattigten hydrauli-

schen Leitfahigkeit wurden die Funktionsgraphen in Abbildung 35 erzeugt.
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Abbildung 35: hydraulische Eigenschaften des im Beispiel verwendeten Bodens, dargestellt
anhand der Retentionsfunktion (links) und der relativen Permeabilitat (rechts)

5.3.3 Simulation und Auswertung

Die Simulationszeit des Modells wurde auf 2 Tage festgelegt. Fir beide Modellquantisie-
rungen galten identische Einstellungen hinsichtlich Iterationskriterium und Zeitschrittwei-
tensteuerung. Da das Speichern von Modelldaten nur seriell erfolgen kann und damit die
Ergebnisse verfalschen wirde, wurde auf eine Ausgabe von Zwischenergebnissen wah-
rend der Testsimulationen verzichtet. In Abbildung 36 (rechts) ist exemplarisch die Druck-
héhenverteilung nach 2 Tagen Simulationszeit dargestellt. Klar erkennbar ist, dass die Sat-

tigungsfront die Bodensaule nur halftig durchstromt hat.
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Abbildung 36: Lage und Art der Randbedingungen im Testmodell (links) sowie die Verteilung
der Druckhohe nach 2 Tagen Simulationszeit (rechts)

Die Ergebnisse der Simulationsrechnungen bzgl. der Skalierung sind in Abbildung 37 dar-
gestellt. Im linken Teil der Abbildung ist die bendtigte Simulationslaufzeit in Abhangigkeit
der Anzahl verwendeter CPU-Kerne dargestellt. Fir Modell b ist die Verklirzung in der ab-
soluten Rechenzeit deutlich erkennbar, wahrend fur Modell a aufgrund der Skalierung der
Ordinate nahezu keine Beschleunigung erkennbar ist. Erganzend dazu ist im rechten Teil
der Abbildung der erreichte Speed Up dargestellt. Beide Modelle werden mit zunehmender
Anzahl verwendeter Prozessorkerne beschleunigt. Die maximal erreichte Beschleunigung
mit einem Faktor von 1,5 ist bei beiden Modellen bei einer Verwendung von 8 Prozessor-
kernen gegeben und nicht bei Vollauslastung (entspricht 12 CPU-Kernen), anschlielRend
kommt es zu einer Verlangsamung der Rechengeschwindigkeit. Als Ursache fur den eher
geringen Speed Up koénnen folgende Griinde genannt werden:

- Zeitaufwand zur Erzeugung der notwendigen Anzahl an Threads Ubersteigt den durch
die Parallelisierung erzielten Zeitgewinn
- Der Anteil an seriellem Quellcode ist fur eine weitere Beschleunigung zu hoch (Vorkon-

ditionierung per LU-Zerlegung erfolgt immer seriell, Gesetz nach AMDAHL)
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- Aufgrund der schwachen Besetzung der Koeffizientenmatrix und des unregelmafigen
Gitters ist bereits bei serieller Ausfiihrung eine hohe Transferrate von und zum Haupt-
speicher (RAM) erforderlich (Thum, et al., 2011). Durch die parallele Ausfuhrung erho-
hen sich die Anforderungen, da globale Variablen (Vektoren, Matrizen) auf die Pro-
zessorkerne verteilt werden muissen und die maximale Speicherbandbreite erreicht

wird.
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Abbildung 37: Darstellung der absoluten Simulationszeit (links) sowie des erreichten Speed
Up (rechts) in Abhangigkeit von der Anzahl verwendeter CPU-Kerne

5.4 Zusammenfassung Anwendungsbeispiele

Im vorliegenden Kapitel wurden 3 Anwendungsbeispiele erlautert. Im ersten Beispiel wurde
die instationare Durchstromung eines Modelldamms beschrieben, dessen konstruktiver
Aufbau und verwendete hydraulische Bodeneigenschaften einem physikalischen Experi-
ment der Technischen Universitat Dresden (Aigner, 2004) enthommen wurden. Bestandteil
des Experiments war die Untersuchung verschiedener bautechnischer Malnahmen
(Dichtwand, luftseitige Dranage, Berme) zur Erh6hung der Dammstabilitadt bei konstantem
Wassereinstau bzw. zur Verlangerung der Zeitspanne, bis ein Dammversagen eintrat. Die-
se Vorgaben wurden in einem numerischen Modell implementiert und anschlieRend simu-
liert. Im Postprocessing wurden die Volumenstrome an den Randern sowie die Wasserge-

haltsverteilung im simulierten Dammkdrper ausgewertet.

Das zweite Anwendungsbeispiel erlauterte die Durchflihrung einer Sickerwasserprognose
mit unscharfen Eingangsparametern in Form einiger Boden- und Transportparameter (Ks,
VGP n, Ky sowie pw). Da deren Werte aus der Literatur entnommen wurden, sind diese mit

Unsicherheiten behaftet, welche in der numerischen Simulation zu berlcksichtigen waren.
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Die berechneten Durchbruchskurven fir die Konzentration des Schadstoffs PER am Ort
der Beurteilung zeigen deutlich die Wirkung der Unsicherheiten der Eingangsparameter auf
die Simulationsergebnisse und kénnen als Hullkurven interpretiert werden. Bei der Simula-
tion wurden auch Probleme sichtbar, die durch Oszillationen bei der Transportberechnung
auftraten, dadurch den gradientenbezogenen Suchalgorithmus des verwendeten Optimie-
rers NLPQLP beeintrachtigten und im Ergebnis zu einem stufenformigen Verlauf der
Durchbruchskurven fihren. Die grundsatzliche Information im Kurvenverlauf bleibt jedoch

erhalten und Iasst eine Interpretation der Ergebnisse zu.

Im dritten Beispiel wurde anhand zweier synthetischer Modelle (Modell a, Modell b) der
Einfluss der Parallelisierung der numerischen Losung auf die Simulationszeit untersucht.
Die beiden Modelle bilden die Infiltration von Wasser in die Bodenzone ab und weisen
identische Rand- und Anfangsbedingungen sowie bodenhydraulische Parameter auf. Der
Unterschied in den Modellen besteht in der unterschiedlichen Quantisierungsschrittweite,
um den Einfluss der GréRe des Gleichungssystems auf die Skalierung zu testen: Modell a
enthalt 20.000 Dreieckselemente, Modell b 200.000 Dreieckselemente. Zusatzlich wurde
die Anzahl verwendeter CPU-Kerne bis hin zur Vollauslastung variiert, um den maximalen
Speed Up zu identifizieren. Auf dem Testsystem wurde ein maximaler Speed Up von 1,5
fur beide Modellsetups erreicht, sodass letztlich eine Einsparung von 50 % Rechenzeit er-
zielt werden kann. Auffallig ist dabei, dass dieser Wert nicht bei Vollauslastung des Test-
systems erreicht wird, sondern fir beide Modelle bei 66 % der verwendeten Systemres-
sourcen. Die Ursachen hierfir liegen sowohl in der Hard- als auch der Softwareseite be-

grindet.
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6 Zusammenfassung und Ausblick

Ein wesentlicher Aspekt dieser Arbeit ist die Entwicklung des Simulationsprogramms
PCSiWaPro. Urspringlich als Werkzeug zur modellgestitzten Sickerwasserprognose ent-
wickelt, ist das Einsatzgebiet der Software jedoch erheblich weiter gefasst, welches unter

anderem in den Anwendungsbeispielen verdeutlicht wird.

Ausgehend von der Bedeutung der ungesattigten Zone unter anderem fir die Agrarwirt-
schaft, wurden die mathematischen Grundlagen erldutert sowie Ansatze zur numerischen
Lésung der zugrundeliegenden partiellen Differentialgleichungen fir den Wasserhaushalt
und den Stofftransport diskutiert. Dabei konnte auf das bestehende Simulationsprogramm
SWMS_2D (Simunek, et al., 1994) und dessen Erweiterung durch (Kemmesies, 1995) auf-
gebaut werden. Das Programm PCSiWaPro ist in der Lage, die Strémungs- und
Stofftransportprozesse in der ungesattigten Zone stationar oder instationar abzubilden. Das
Modellgebiet kann aufgrund des gewahlten numerischen Verfahrens, der Methode der Fini-
ten Elemente, unregelmalliig geformt sein und lokale oder gebietsweise Netzverfeinerun-
gen aufweisen. Die Abbildung der Prozesse erfolgt in zwei Dimensionen: horizontal-eben,

vertikal-eben oder rotationssymmetrisch.

Den Bodenwasserhaushalt bzw. Strdomungsprozess des Wassers bildet das Programm
uber die RICHARDS-Gleichung (Richards, 1931) ab und damit ist in der Lage, auch teilge-
sattigte Bereiche bei der Simulation zu berlcksichtigen. Der vorliegende numerische An-
satz bedingt die Kenntnis zweier Funktionen, um die bodenhydraulischen Eigenschaften
beschreiben zu kénnen: die Saugspannungs-Sattigungs-Kurve (Retentionsfunktion) sowie
die Funktion der ungesattigten hydraulischen Leitfahigkeit. Die Verwendung des geschlos-
senen Ansatzes nach VAN GENUCHTEN (van Genuchten, 1980) und LUCKNER (Luckner, et
al., 1989) ermoglicht die Beschreibung beider Kurven mit einem Satz aus Parametern. Ba-
sierend auf diesen Grundlagen wurde der von DURNER (Durner, 1992) entwickelte Ansatz
zur Implementierung einer Dual-Porositat eingeflihrt. Gemessene Werte der Saugspan-
nungs-Sattigungskurve sowie der ungesattigten hydraulischen Leitfahigkeit multi-modaler
Bdden kdnnen damit durch Parameterfitting gut funktional beschrieben werden, gleichzeitig

bleiben numerisch glinstige Eigenschaften wie Monotonie und Stetigkeit erhalten.

Die Beschreibung des Transports eines im Wasser geldsten Migranten erfolgt mit Hilfe der
Konvektions-Dispersions-Gleichung, welche um Terme fur Adsorption und Abbau nullter
sowie erster Ordnung in fliissiger und fester Phase erganzt wird, sodass Retardation und
Reaktionen Berucksichtigung finden kénnen. Die Adsorption von Stoffen wird durch eine

allgemeine Sorptionsgleichung beschrieben und ermdglicht die Betrachtung der nichtlinea-

86



Entwicklung und Anwendung eines Softwaresystems zur Simulation des Wasserhaushalts und
Stofftransports in variabel geséttigten Béden

ren Isothermen nach LANGMUIR (Langmuir, 1916), FREUNDLICH (Freundlich, 1906) sowie

des linearen Ansatzes.

Ein Fokus der Programmentwicklung lag unter anderem auf der Implementierung einer
grafischen Benutzeroberflache (GUI). Die GUI sollte mehrere Merkmale aufweisen, welche
die Modellierung vereinfachen sollen. Neben einer datenbankgestitzten Datenhaltung flr
die Modell- und Ergebnisdaten ist die Anwenderunterstiitzung sowie das Abfangen von
Eingabefehlern wichtig. Die Anforderungen des Projekts Sickerwasserprognose (Graber, et
al., 2007) wurden unter anderem durch die Entwicklung eines Assistenten umgesetzt, der
in 5 Schritten zum Ergebnis einer computergestitzten Sickerwasserprognose fuhrt. Wei-
terhin wurden Werkzeuge und Schnittstellen implementiert, die den Anwender bei der Ab-
schatzung von erforderlichen EingabegroRen unterstiitzen. Beispielhaft genannt seien die
Ermittlung der bodenhydraulischen Parameter durch Einbindung von Pedotransferfunktio-
nen (Vereecken, et al., 1989) oder der DIN 4220 (DIN 4220:2008-11, 2008). Atmosphari-
sche Randbedingungen wie Niederschlag und Evaporation kbnnen mit Hilfe eines gekop-
pelten Wettergenerators (Nitsch, et al., 2007) auf Basis realer Klimazeitreihen des DWD fur

beliebige Zeitrdume generiert und in der Simulation verwendet werden.

Eingangsdaten fiur numerische Modelle, insbesondere im Boden- und Grundwasserbe-
reich, sind oft nur unzureichend genau bekannt, missen geschatzt werden oder weisen
Fehler durch die zugrundeliegenden Messverfahren auf. Zusammengefasst kdnnen diese
auch als unscharfe Eingangsdaten bezeichnet werden. Im Bodenbereich kénnen sowohl
Randbedingungen als auch bodenhydraulische Parameter und Stofftransportparameter als
unscharfe Eingangsdaten genannt werden. Um derartige Unscharfen auch in den Berech-
nungsergebnissen von numerischen Simulationen ausweisen zu kénnen, wurde die Fuzzy-
Set-Theorie (Schulz, 1997) verwendet, die eine Zuordnung der Unsicherheiten Uber soge-
nannte a-Schnitte ermdglicht. Fur jeden unscharfen Parameter kann dessen Schwan-
kungsbreite definiert und in der Simulation bertcksichtigt werden. Die Ausweisung der Un-
scharfen im Ergebnis erfolgt unter Angabe des sich ergebenden Minimums und Maximums
der berechneten GréfRRe (Druckhdhe, Konzentration). Durch die Nichtlinearitat der betrach-
teten Prozesse selbst, aber auch durch die Parametrisierung (Retentionsfunktion, nichtli-
neare Sorption, Abbau erster Ordnung) von Bodenhydraulik und Stoffeigenschaften war die
Einbindung eines nichtlinearen Algorithmus (NLPQLP) erforderlich (Schittkowski, 2006).
Das in (Schulz, 1997) vorgestellte Verfahren wurde auf die Betrachtung instationarer Pro-
zesse erweitert, um insbesondere Ergebnisse aus der Stofftransportsimulation (Durch-
bruchskurven) adaquat berucksichtigen zu kénnen. Insgesamt zeigt sich das vorgestellte

Verfahren relativ robust und bendétigt in der Regel nur sehr wenige Berechnungen, um die
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Minima und Maxima eines Zeitschritts zu ermitteln. Problematischer wird es, falls numeri-
sche Oszillationen das Simulationsergebnis beeinflussen und damit keine eindeutige Zu-
ordnung der daraus berechneten Sensitivitdten durch NLPQLP erlauben. In diesem Fall
steigt die Zahl der bendtigten lterationen eines Zeitschritts und der Verlauf der Durch-

bruchskurven zeigt einen plateauartigen oder treppenférmigen Charakter.

Die Veréffentlichungen anderer Autoren (Helm, 2008), (Hasan, 2013) oder (Guo, 2015) und
die in dieser Arbeit beschriebenen Anwendungsbeispiele zeigen, dass das Programm in
verschiedenen Fachbereichen eingesetzt werden kann. Dennoch zeigt sich in einigen As-
pekten noch Bedarf weiterfiihrender Untersuchungen und Entwicklungen, die in der vorlie-

genden Arbeit nicht behandelt wurden und an dieser Stelle kurz erwahnt seien.

Obwohl die dominante Stromungsrichtung in der Bodenzone vertikal gerichtet ist und viele
Probleme auch ein- oder zweidimensional simuliert werden konnen, ist flir bestimmte An-
wendungen die Betrachtung der dritten Raumdimension erforderlich. Zwei Beispiele sollen
dies verdeutlichen. Die durch Saugkerzen erzeugte, lokal begrenzte, Dranage fuhrt zu ei-
ner erhohten Saugspannung und damit einem veranderten Stromungsfeld im Nahbereich
der Kerze (Umstrémen), welches adaquat nur im dreidimensionalen Raum abgebildet wer-
den kann. Als Grundlage geotechnischer Standsicherheitsbetrachtungen von Kippenbd-
schungen im Sanierungsbergbau dienen Potential- und Sickerlinien, um Liegenddricke
und die Lage der freien Grundwasseroberflache beurteilen zu kénnen. Grundséatzlich er-
folgt die gutachterliche Auswertung mithilfe zweidimensionaler Schnittdarstellungen, die
wiederum aus den Ergebnissen vertikal-ebener Simulationen erzeugt werden. Fur eine
korrekte Aussage ist Voraussetzung, dass der Schnitt parallel zur Strdomungsrichtung ver-
lauft. Diese Voraussetzung ist jedoch nicht immer gegeben, sodass eine Komponente des
Stromungsfeldes unberticksichtigt bleibt und unzureichende Ergebnisse liefern kann. Eine
gesamtheitliche Betrachtung des Strémungsfeldes in 3D bietet die Moglichkeit, die fur die
gutachterliche Auswertung verwendeten Schnittdarstellungen quasi beliebig zu definieren,

ohne Einbuf3en in der Aussagekraft zu verursachen.

Die nichtlinearen Eigenschaften der RICHARDS-Gleichung sowie der dadurch erforderliche
Aufwand zur numerischen Lésung erschweren den Einsatz in hydrologischen oder hydro-
geologischen GrofRraummodellen, wie sie beispielsweise im Grundwasserbereich moéglich
sind. Die insbesondere durch groRe Gradienten auftretenden Oszillationen kénnen durch
feine Quantisierungen und kleine Zeitschritte minimiert und eliminiert werden, fiihren je-
doch gleichzeitig zu sehr groRen Gleichungssystemen, auch bereits bei kleinrdumigen 3D-

Modellen. Die Verwendung von Finiten Elementen 2. Ordnung mit nichtlinearen Ansatz-
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funktionen, des NEWTON-Verfahrens als Erganzung zum verwendeten Picard-Verfahren
oder der Einsatz von GPGPU (Aissa, 2017) zur effizienteren Parallelisierung haben das
Potenzial, auch grof3skalige Problemstellungen mit komplexen Randbedingungen simulie-
ren zu kénnen. Grundlage dafir ist unter anderem eine Datenhaltung, welche mit umfang-
reichen Datenmengen umgehen kann. Dies ist mit dem aktuell verwendeten JET-basierten
Datenbanktreiber nur begrenzt gegeben: Modell- und Ergebnisdatenbanken dirfen maxi-
mal 2 GB an GroRe erreichen; die Programmarchitektur ist aufgrund des Datenbanktrei-
bers auf 32 Bit begrenzt, sodass nicht mehr als 2 GB RAM adressiert werden kénnen. Im
Hinblick auf die Entwicklungen in der IT und der zur Verfligung stehenden Hardware-
Ressourcen erscheint eine derartige Einschrankung nicht mehr zeitgemal® und kann mit
einer kinftigen Umstellung des Datenbanktreibers (z.B. aus dem Open-Source-Bereich)

umgangen werden.

Bislang kann bei Transportsimulationen jeweils nur eine Stoffkomponente bericksichtigt
werden. Sind mehrere Stoffe zu betrachten, muss fir jeden Stoff ein entsprechendes Mo-
dell erzeugt und simuliert werden, reaktiver Stofftransport ist nicht moglich. Eine Weiter-
entwicklung von PCSiWaPro sollte den konservativen Mehrkomponententransport imple-
mentieren, um zunadchst den Aufwand an Simulationen zu reduzieren. Ein weiterer Schritt
sollte die Kopplung eines reaktiven Simulators wie PhreeqC (Parkhurst, et al., 2013) um-
fassen, damit z.B. Folgen der Pyritverwitterung in bergbaubeeinflussten Gebieten simuliert

und die Wirksamkeit von eventuellen Sanierungsmal3nahmen abgeschatzt werden kénnen.

Die an dieser Stelle beschriebenen Szenarien und Problemstellungen als Motivation zur
weiteren Programmentwicklung sind als Vorschlage gedacht und erheben sicherlich keinen
Anspruch auf Vollstandigkeit. Letztlich sollte sich eine Weiterentwicklung des Programms
PCSiWaPro aus den Anforderungen der ingenieurtechnischen Praxis ableiten sowie aktu-

elle Erkenntnisse aus der Wissenschaft berlcksichtigen.
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8 Anhang

8.1 Beschreibung der Klassen zur Datenverwaltung

8.1.1 Klasse ,,clsDatenbank*

Die Klasse ,clsDatenbank” enthalt Methoden, um Verbindungen mit den physischen Da-
tenbanken aufzubauen oder zu schlie®en sowie neue Datenbanken zu erstellen. Durch die
Verwendung als Treiber werden bis auf die Verbindungsdaten keinerlei Modelldaten ge-

speichert.

8.1.2 Klasse ,,clsSprachDB“

Die Klasse ,clsSprachDB* reprasentiert den Teil der Systemdatenbank, der Texte, Hinwei-
se und Ubersetzungen (Zeichenketten) beinhaltet. Programmtechnisch werden diese in
einem Dataset im Hauptspeicher abgelegt und tber SQL-Befehle abgerufen. Die Verbin-
dung zu Systemdatenbank ist unidirektional, da nur lesend zugegriffen wird. Durch die Da-
tenhaltung im Hauptspeicher ist ein Abfragen der sprachspezifischen Zeichenketten zur

Programmlaufzeit ohne merkliche Verzégerung seitens des Anwenders durchfiihrbar.

8.1.3 Klasse ,,clsSystemDB*“

Diese Klasse beinhaltet den verbleibenden Teil der Systemdatenbank und umfasst allge-
meine Angaben zu Modelldaten, wie z.B. Einheiten und deren Umrechnungsfaktoren, Pa-
rameterdaten fur den Strdémungs- und Stofftransportprozess sowie die Definition der Rand-
bedingungen. Die Verbindung zur Systemdatenbank ist ebenfalls nur lesend und daher

unidirektional.

8.1.4 Klasse ,,clsSpeicherDB“

Diese Klasse fiihrt Abfragen von und zur physischen Datenbank aus, die von der Klasse
RAMDB angefordert werden. Die enthaltenen Methoden erstellen und flllen das Dataset
bzw. speichern die geadnderten Daten in die Datenbank. Diese Trennung von Datenhaltung
(RAMDB) und den Methoden zu ihrer Verarbeitung (clsSpeicherDB) widerspricht im eigent-
lichen Sinn dem Grundsatz der Objektorientierung. Es hat sich jedoch wahrend der Ent-
wicklung gezeigt, dass sich insbesondere Datenbankoperationen zur Speicherung der Da-
ten sehr gut optimieren lassen, indem die SQL-Befehle derart zusammengesetzt werden,

dass der Datenbanktreiber diese vor der Ausfihrung kompilieren kann.
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8.1.5 Klasse ,RAMDB*

In dieser Klasse werden die Tabellen instanziiert, die in der Projektdatenbank enthalten
sind (jeweils realisiert durch die .NET-Klasse Datatable) und in einem Dataset-Container
abgelegt. Ebenso werden die Beziehungen der Tabellen, Primar- und Fremdschliissel
ebenfalls Gbernommen bzw. programmtechnisch erstellt. Damit ist die Konsistenz der ab-
gerufenen sowie der erzeugten Daten sowohl in der Speicherdatenbank als auch in der
physischen Datenbank gewéhrleistet. Uber die bidirektionale Verbindung (Methodenaufru-
fe) zur Klasse ,clsSpeicherDB* erfolgt der Datenaustausch mit der physischen Datenbank.
In Abbildung 3 ist im oberen rechten Teil der Inhalt hierarchisch aufgefihrt. Diese Hierar-
chie zeigt die Relationen der Tabellen, welche datenbankseitig Gber Beziehungen realisiert

werden (Abbildung 4). Im Folgenden sollen kurz die Inhalte der Tabellen erldutert werden.
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8.2 Beschreibung der Tabellen der Projektdatenbank

Im Folgenden werden die einzelnen Tabellen der Projektdatenbank aufgegliedert und kurz

inhaltlich beschrieben.

Tabelle ,,Projekte*
Alle Angaben zu einem Projekt werden hier abgelegt: Name, Beschreibung des Projektes,

evil. geographische Lage, Bearbeiter, Auftraggeber, Aktenzeichen.

Tabelle ,,Varianten*

Dient zur Vorhaltung relevanter Informationen der Berechnungsvarianten. Insbesondere
sind auch modellweite Einstellungen vorzufinden. Folgende Eintrage sind in der Tabelle
enthalten: Name der Variante; Beschreibung; verwendetes Koordinatensystem; Einheiten

fur Lange, Zeit und Masse

- Einstellungen zur Strémungssimulation: Betrachtung stationarer/instationarer Stro-

mung; Betrachtung Pflanzenwurzelentzug; Verwendung atmosphéarischer Randbedin-
gungen; Berechnung der inversen Losung (indirekte Parameteridentifikation); Anfangs-
zeitschrittweite; minimal/maximal erlaubte Zeitschrittweite; Faktor zur Erho-
hung/Verringerung der Zeitschrittweite; Startzeitpunkt der Simulation; maximal erlaubte
Anzahl an lterationen pro Zeitschritt; maximal erlaubter absoluter/relativer Druckhéhen-
unterschied wahrend der Iterativen Lésung der RICHARDS-Gleichung;

- Einstellungen zur Stofftransportsimulation: Betrachtung Stofftransport (immer instatio-

nar), Verwendung kunstlicher Dispersion zur Verringerung von Oszillationen; Verwen-
dung der Upstream-Wichtung zur Verringerung von Oszillationen; Einstellung des Pec-
let-Courant-Kriteriums; absolute/relative zulassige Konzentrationsanderung an einem
Knoten bei iterativer Losung(im Falle nichtlinearer Sorption); Dauer des konstanten
Schadstoffeintrags als Stufenfunktion; Zeitwichtungsfaktor (implizit, explizit, Crank-
Nicolson); Verwendung von Nichtgleichgewichtssorption

- Einstellungen zur Wasseraufnahme durch Pflanzenwurzeln: Druckhohe, ab der Pflan-

zenwurzelentzug auftreten kann; Druckhdhe, bis zu welcher Pflanzenwurzelentzug ma-
ximal auftreten kann; Druckhohe, bis zu welcher Transpiration maximal auftreten kann;
permanenter Welkepunkt; potentielle Verdunstungsrate (Evaporation); potentielle

Transpirationsrate

Tabelle ,,Ausgabezeiten*
Diese Tabelle beinhaltet die Zeitpunkte, zu denen Simulationsdaten (Wassergehalt, Druck-

héhe, Konzentration) aller Knoten sowie Randbedingungen (Stromraten, Volumenstrom,
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mittlere Konzentration sowie Fracht) in die Ausgabedatenbank geschrieben werden (not-

wendig fur das Post-Processing).

Tabelle ,,Beobachtungspunkte*
Die Messwerte und dazugehorigen Zeitpunkte werden in dieser Tabelle eingetragen. Ne-
ben den Koordinaten, an denen der Messwert erhoben wurde, ist auch die Art des Mess-

werts in kodierter Schreibweise erfasst.

Tabelle ,,Bodenparameter”

Fir jeden Boden ist eine Reihe von Parametern anzugeben, dessen hydraulische Eigen-
schaften ,charakterisieren®. Neben bodenphysikalischen Parametern sind auch die van-
Genuchten-Parameter zur Beschreibung der Saugspannungs-Sattigungsbeziehung anzu-

geben.

Tabelle ,,Elemente*
In dieser Tabelle sind die vom Programm zur Simulation verwendeten Elemente aufgefuhrt.
Jedes Element besteht aus mehreren Knoten, welche wiederum durch ihre Knotennummer

identifiziert werden.

Tabelle ,,FEKnoten*

Diese Tabelle speichert die Informationen fir die grafische Benutzeroberfliche des Netz-
generators. Alle eingegebenen Punkte (Rand, interne Kurven), Randknoten des generier-
ten Netzes, Referenzkoordinaten, Markierungsrechtecke fur Anfangsbedingungen werden
eingetragen und beim Start des Netzgenerators ausgewertet und entsprechend dargestellt

(Rekonstruktion des generierten Netzes und der Nutzereingaben).

Tabelle ,,FESegmente“

Diese Tabelle speichert Hilfsinformationen zur Unterstitzung der GUI und keine direkten
Modelldaten. Es werden alle Uber die grafische Oberflache des Netzgenerators eingege-
benen ,Linien gespeichert. Diese Linien stellen die Verbindungen zwischen zwei Eingabe-
punkten dar und definieren gleichzeitig auch die Eingaberichtung (mathematisch positiv
oder negativ). Dies ist fur die Aufbereitung der Eingabedaten notwendig, bevor diese an

den Netzgenerator Ubergeben werden.

Tabelle ,,Knoten*

Die fur die Simulation verwendeten Knoten des Finite-Elemente-Netzes werden in dieser
Tabelle gespeichert. Pro Knoten werden Knotennummer, Koordinaten, Kodierung der
Stromungsrandbedingungsart, Anfangsbedingungen flr Druckhéhe und Konzentration ge-

speichert. Zusatzlich kénnen Skalierungsfaktoren flr Druckhéhe, Wassergehalt und hyd-
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raulische Leitfahigkeit definiert werden. Uber die Materialinummer wird dem Knoten eine
definierte Bodenart (Bodenschicht) aus der Tabelle ,Bodenparameter® zugewiesen. Der
Parameter ,Beta“ spezifiziert die potentielle Wasseraufnahme durch Pflanzenwurzeln am

jeweiligen Knoten.

Tabelle ,,Randbedingungskonzentrationen“
Diese Tabelle kennzeichnet die Zuordnung von konstanten Stoffeintragen bzw. Hohe der
Konzentration Uber die Randbedingungen. Die jeweiligen Randbedingungen sind durch

einen Eintrag (Kodierung der Stromungsrandbedingung) definiert.

Tabelle ,,Randbedingungszeiten

Diese Tabelle beinhaltet Eintrage fir die atmospharischen Randbedingungen, welche
durch Zeitpunkte definiert werden. Jeder dieser Zeitpunkte stellt einen Wechsel des Wertes
an der Randbedingung dar. Angegeben werden kénnen Werte flr: potentielle Transpirati-
on; potentielle Evaporation; Niederschlag; Konzentration von geldstem Schadstoff im Nie-
derschlag; Schadstoffkonzentrationen ber die Randbedingungen +3 und -3; kleinste er-

laubte Druckhohe an der Bodenoberflache

Tabelle ,,Stoffparameter”

Parameter, welche fir die Charakterisierung des Schadstoffes verwendet werden, sind in
dieser Tabelle abgelegt. Dazu gehdren Lagerungsdichte; Dispersivitat in longitudinaler und
transversaler Richtung; Diffusionskoeffizient in Wasser sowie Luft; Abbauparameter nullter
und erster Ordnung (in fester, wassriger und gasférmiger Phase); Parameter zum Sorpti-

onsverhalten des Schadstoffes
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8.3 Beschreibung der Tabellen der Systemdatenbank

Der Abschnitt listet die Tabellen der Systemdatenbank auf und erlautert den Inhalt. Wo
moglich, wurde der Tabellenname entsprechend dem gespeicherten Inhalt gewahlt. Auf
eine alphabetische Auflistung wurde zugunsten einer thematischen Zuordnung verzichtet.
Viele der aufgefiihrten Daten kdnnten auch im Quelltext des Programms gespeichert wer-
den. Diese Vorgehensweise birgt jedoch den Nachteil, dass nachtragliche Anderungen
oder Erganzungen nur durch eine neue Programmversion verfiigbar gemacht werden kon-

nen und ist damit nicht sehr flexibel.

Tabelle ,,Datentabellen*

Enthalt eine Auflistung der Tabellen sowie dazugehoérigen Spalten und Datentypen der Pro-
jektdatenbank sowie der ,RAMDB". Wird eine neue Projektdatenbank durch das Programm
erstellt (nach Vorgabe durch den Anwender), werden anhand der Eintrage die entspre-

chenden Tabellen mit den Spalten erstellt.

Tabelle ,,Beziehungsdefinitionen*

Listet die Zuordnung der Primar- und Fremdschllssel auf, welche in der Projektdatenbank
und ,RAMDB* die Tabellen untereinander in Beziehung setzen. Dartber hinaus werden die
Eigenschaften der Beziehungen definiert: Weitergabe von Aktualisierungen dem Loéschen

von Primarschlisseln.

Tabelle ,,Ausgabetabellen*
Beschreibt die Tabellen sowie deren Struktur in der Ausgabedatenbank. Bei jeder Simula-
tion wird vom Programm PCSiWaPro anhand dieser Daten eine neue Ausgabedatenbank

erzeugt. Die Tabellen stehen untereinander nicht in Beziehung.

Tabelle ,,Formulare*
Die Tabelle enthalt die Namen der Dialogfelder des Programms, deren Inhalt durch die
Mehrsprachigkeit der Benutzeroberflache angepasst werden muss. Jedem Dialog wird ein

eindeutiger Index (FormularID) vergeben, der in der Tabelle ,Sprachen“ verwendet wird.

Tabelle ,,Sprachen”

In dieser Tabelle sind die Ubersetzungen der Dialoge gespeichert. Die Zuordnung zu den
jeweiligen Dialogen aus Tabelle ,Formulare® erfolgt Gber die FormularID. Jedes Dialogfens-
ter kann aus mehreren Steuerelementen bestehen, die eine Ubersetzung des zugehérigen
Textes erforderlich machen. Steuerelemente sind z.B. Schaltflachen oder Bezeichnungs-
felder (Label). Zu jedem Steuerelement werden die Ubersetzungen in den verfliigbaren

Sprachen abgelegt. Die Sprachen sind in einzelnen Spalten organisiert und ermaoglichen
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dadurch eine direkte Abfrage per SQL. Da die Zeichencodierung in MS Access in Unicode
erfolgt, kdnnen z.B. auch arabische Buchstaben oder asiatische Zeichen enthalten sein.
Soll dem System eine weitere Landessprache hinzugefligt werden, ist die Struktur der Ta-

belle um eine Spalte zu erweitern.

Tabellen ,Ldngeneinheiten”, ,Masseneinheiten“ und ,,Zeiteinheiten*

Diese Tabellen enthalten die im Programm PCSiWaPro vorkommenden Einheiten. Gespei-
chert sind jeweils der Einheitenname (z.B. Gramm), die verwendete Abklrzung (z.B. g)
sowie der Umrechnungsfaktor. Der Umrechnungsfaktor ist fir die jeweilige Standardeinheit
(Sekunde, Zentimeter und Gramm) mit 1.0 definiert und flr alle anderen enthaltenen Ein-
heiten entsprechend dem gultigen Faktor. Damit ergibt sich die Mdglichkeit, direkt zwi-
schen Einheiten umzurechnen. Auch zusammengesetzte Einheiten wie m/s kénnen z.B. in
m/d sehr flexibel umgerechnet werden, ohne dass jede erdenkliche Kombination von Ein-

heiten gespeichert sein muss.

Tabelle ,,Stromungsrandbedingungsarten

Die Tabelle enthalt eine Auflistung der im Programm PCSiWaPro implementierten Rand-
bedingungen fir das Strémungsproblem. Die Randbedingungen werden programmintern
durch Zahlenwerte unterschieden, die mit der Indizierung in der Tabelle identisch sind. Zu-
satzlich ist fur den Anwender eine Erlauterung hinterlegt, welche im Randbedingungseditor
angezeigt wird. Einige Randbedingungen beeinflussen auch den Stofftransport, kénnen

jedoch eher als Beschrankung interpretiert werden.

Tabellen ,,DIN4220_HydraulischeParameter” und ,,DIN4220_Durchlassigkeits-
beiwerte*

Die beiden Tabellen enthalten die in der DIN 4220 (DIN 4220:2008-11, 2008) definierten
bodenhydraulischen Parameter flir 38 verschiedene Bodenarten. Neben einem eindeutigen
Index sind das Kurzzeichen, Langname, Restwassergehalt, gesattigter Wassergehalt und
die nutzbare Feldkapazitat als hydraulische Werte enthalten. DarlGber hinaus sind die fir
die Beschreibung der Saugspannungs-Sattigungskurve erforderlichen Van-Genuchten-
Parameter a und n enthalten. Die fur die Funktion der ungesattigten Leitfahigkeit notwendi-
ge gesattigte hydraulische Durchlassigkeit ist abhangig von der Trockenrohdichte und in
der DIN entsprechend aufgelistet. Daher ist fur eine entsprechende Zuordnung eine zu-
satzliche Tabelle implementiert worden (DIN4220_HydraulischeDurch-lassigkeitsbeiwerte).
Diese enthalt fiir jede Bodenart den gesattigten Durchlassigkeitsbeiwert in [m/s], aufgeglie-

dert in 3 Klassen der Trockenrohdichte.
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Tabellen ,,Bodenarten_Farben“ und ,,Farbdefinitionen“

Diese Tabellen beinhalten Daten fiir die grafische Darstellung und Beschriftung der in der
DIN 4220 definierten Bodenarten. Verwendet werden diese beim Import von GeODin-
Datenbanken (Fugro, 2014), einem weit verbreiteten Erfassung- und Verwaltungspro-

gramm fir geologische Aufschlisse.

Tabelle ,,Texturdreiecke*

In der Tabelle sind Daten gespeichert, die ebenfalls zur grafischen Darstellung der in der
DIN 4220 definierten Bodenarten verwendet werden. Die Daten reprasentieren die Flachen
des Bodens in einem Bodenartendiagramm, welches durch den Massenanteil Schiuff so-

wie den Massenanteil Tonaufgespannt wird.

Tabellen ,,Stoffgruppen” sowie ,,Anorganik und ,,Organik“

Das Programm verflgt Uber eine Schadstoffdatenbank, welche dem Anwender fur einige
Stoffgruppen die Parameter liefert, die flr die Simulation des Stofftransports (z.B. bei einer
Sickerwasserprognose) erforderlich sind. Die Daten wurden zumeist der Literatur enthom-
men und kénnen daher nicht mit denen flr eine spezifische Altlast bestimmten Laborwer-
ten verglichen werden. Sie erméglichen jedoch eine Abschatzung in erster Naherung. Ne-
ben der Untergliederung in verschiedene Stoffgruppen (z.B. PAK, MKW, LHKW oder
Schwermetalle) wird zusatzlich in organische (Tabelle Organik) und anorganische (Tabelle
Anorganik) Stoffe unterschieden. Gespeichert sind unter anderem Sorptionskoeffizienten
(lineare sowie Freundlich-Isotherme), Abbauwerte 1. Ordnung fir die wassrige Phase, Dif-
fusionskoeffizienten und die Prifwerte nach Bundesbodenschutz- und Altlastenverordnung

(BBodSchV) zur Bewertung von Altlastverdachtsflachen.
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8.4 Beschreibung der Tabellen der Ergebnisdatenbank

Tabelle ,,Ergebnisse”

Angaben zu allen Knoten an den gegebenen Ausgabezeitpunkten gespeichert

Zeitpunkt

Nummer des FE-Knotens
Koordinaten (horizontal und vertikal)
Druckhdhe

Potentialhdhe
Wassergehalt

Sattigung

Durchfluss

Konzentration

Sorbierte Konzentration
Temperatur

Horizontale und vertikale Geschwindigkeitskomponenten

Tabelle ,,Laufzeitinformationen*

Angaben zum numerischen Verlauf der Simulation:

Anzahl der lterationen pro Zeitschritt
Kumulierte Iterationen
Wasserbilanz

Kumulierte eingehende und ausgehende Stromrate

Im Fall der Stofftransportsimulation zusatzlich:

Courant- und Peclet-Zahl (Stabilitatskriterien)
Kumulierter Abbau nullter sowie erster Ordnung

Kumulierter Stoffmenge, die durch Pflanzenwurzeln aufgenommen wurde

Tabelle ,,Randbedingungen*

Angaben ahnlich zu Tabelle ,Ergebnisse®, hier jedoch ausschlieBlich flir FE-Knoten, wel-

che mit einer Randbedingung (interne Randbedingungskodierung <> 0) belegt wurden. Mit

den Angaben in dieser Tabelle konnen die Zustande an den Randbedingungen ausgewer-

tet werden:

Laufende Nummer bei Zahlung der Randbedingungsknoten (lokal)

Nummer des FE-Knotens (global)
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- Koordinaten (horizontal sowie vertikal)

- Kodierung der Strémungsrandbedingung

- Durchfluss

- Strémungsgeschwindigkeit (resultierende Komponente)
- Druckhdhe

- Potentialhdhe

- Wassergehalt

- Sattigung

- Konzentration

- Temperatur

Tabelle ,,Simulationslaufkennung*

Speicherung einer eindeutigen Kennung fir den Simulationslauf, die gleiche Kennung wird
in der Projektdatenbank in der entsprechenden Variante gespeichert. Dies dient der ein-
deutigen Identifizierung bei der Auswertung der Simulationsdaten. Die Kennung setzt sich
zusammen aus dem Benutzerlogin des Windowskontos, gefolgt vom aktuellen Datum und

der Startuhrzeit der Simulation.

Tabelle ,,Beobachtungspunkte®
Bei indirekter Parameteridentifikation werden in diese Tabelle alle berechneten Werte flr
die in der Eingabedatenbank definierten Beobachtungspunkte eingetragen. Ausgegeben

werden

- Koordinaten des Beobachtungspunkts

- Beobachtungszeit

- Art des Messwerts (Kodierung fir Wassergehalt, Druckhdhe, Konzentration, Volumen-
strom Uber Randbedingung)

- Berechneter Wert

Bei Vorgabe eines Volumenstroms ist keine Koordinatenangabe erforderlich.

Es ist keine Voraussetzung, dass die anzugebenden Koordinaten mit einem FE-Knoten
zusammenfallen mussen. In diesem Fall wird der berechnete Wert aus den begrenzenden
FE-Knoten interpoliert.

Die Tabelle kann auch verwendet werden, ohne dass eine indirekte Parameteridentifikation
berechnet wird, um an einem beliebigen Punkt im Modellraum zu einem gegebenen Zeit-

punkt einen berechneten Wert ausgeben zu lassen.
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Tabelle ,,Protokolleintrage“
Die Tabelle enthalt Informationen, falls bei der Simulation folgende Ereignisse bzw. Prob-

leme auftreten:

- unzureichende Randbedingungen (Hinweis, das nur eine Art Randbedingung zum aktu-
ellen Simulationszeitpunkt existiert)
- Massen- bzw. Wasserbilanzfehler (Eintrag erfolgt, wenn grofRer 5 %)

- numerische Fehler (Uber- oder Unterlauf oder dhnliche Vorkommnisse)

Zusammen mit der Einstufung der Schwere des Fehlers und dem Hinweistext soll der Nut-
zer in die Lage versetzt werden, Einstellungen entsprechend anzupassen und das Modell

zu verbessern.

Im Fall der Durchfiihrung einer indirekten Parameteridentifikation werden zusatzlich fol-

gende Tabellen angelegt (nicht in Abbildung 6 enthalten):

Tabelle ,,Korrelationskoeffizienten*

Speicherung der Korrelationskoeffizienten der freien Parameter

Tabelle ,,Chi Quadrat”

Speicherung der Abweichungen des Suchprozesses der Parameteridentifikation

Tabelle ,,Parameter*
Diese Tabelle dient der Speicherung der Konfidenzintervalle der zu identifizierenden
(freien) Bodenparameter. Angegeben werden Startwerte, aus der Identifikation bestimmter

Wert, oberer sowie unterer Grenzwert.

Tabelle ,,Sensitivitaten*
In diese Tabelle wird die Sensitivitat des Ergebnisses (Druckhdhe, Wassergehalt, Konzent-
ration) bzgl. der freien Parameter eingetragen. AulRerdem erfolgt die Speicherung der zeit-

lichen Abfolge der Messwerte, berechneten Werte sowie der Differenzen.
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8.5 Weitere Eingabedialogfelder

Dieser Abschnitt listet weitere Dialogfelder auf, die im Hauptteil aus Griinden der Uber-

sichtlichkeit nicht dargestellt werden.

8.5.1 Projektinformationen
Standortinformationen (Nr. 0)

Standortbeschreibung
Bezeichnung

Dammversuch

Zusatz
keine Angaben

Vorhabenbeschreibung
keine Angaben

Geographische Lage

Hochwert | 5500000 m Rechtswert | 4500000 m

Aktenzeichen 123456

Auftraggeber keine Angaben

Datum | 15.03.2008 Projektbearbeiter | Student

%

Abbildung 38: Dialogfeld zur Beschreibung der Standort- oder Projektinformationen
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8.5.2 Dialogfeld Ausgabezeitpunkte

Ausgabezeiten
| Ausgabezeiten | | Hilfsmitiel |
Ausgabezeit L (®) Zeitzpanne
> _- Begirn Ende
4 min | —I min
- Abstand (] Anzahl
13 L Jmin
16
19 () Einzelwert
22 mirn
25
28 Eintragen
30 : .
35 hd Elr'iﬁg:suanﬁga[gieﬁ:’;ﬁlll:fmmaﬁon)
Alle markieren Entfernen Die letzte Ausgabezeit stellt gleichzeitig
das Ende der Simulationszeit dar.
7 & « >

Abbildung 39: Dialogfeld zur Definition der Speicherzeitpunkte
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8.5.3 Dialogfeld Simulationssteuerung

o4 Simulationssteuerung
Zeitinformaticnen
Startdatum Startzeit 0 min
Anfangszeitschrittweite 0,01 min
Grenzen der Zeitschritte Min: 0,001 min
Mz 3 min
Multiplikationsfakter, falls <=3 lterationen 13
Multiplikationsfaktor, falls ==7 lterationen 0.3
lterationskriterien
Mazx. Anzahl Iterationsschntte 30
Absoluter lterationsfehler 01 cm
Relativer terationsfehler 0.0
Optionen fur Stoffransport
Losungsschema Crank: - Micholson W

Bei nichtlinearer Sorption

Absoluter terationsfehler Konzentration 0.0001 | ol

Relativer |terationsfehler Konzentration 0.0001

Stabilitat und Oszillation
[] Upstream weighting verwenden
[] Verwendung kinstlicher Dispersion

Stabilitatskriterium (PeCr) 2

v | % L@l w

Abbildung 40: Dialogfeld zur Steuerung der numerischen Lésung
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8.5.4 Dialogfeld Materialparameter

Materialparameter

—— Schichtansprache  Bodenart

Schadstoff
DIN 4022 DIN 4220/
[ s 9 x (DIN 2022) (DIN 4220)
et Ss: NFK: 20,3 nicht festgelegt
Hydraulilz | Stefftransport | Bewuchs
Bodenspezifische Parameter Resktionsparameter
Trockenrohdichte Pe 1.5 glem?® ﬁ;r{glslg kenstante 0. Ordnung Tw 0 H
. . - D f I
Diffusionskeeffizient M g DR Zerfallskonstante 0. Ordnung (fest) ¥s 0 [
Diffusionskoeffizient in Luft Dy 0 cm/min Zerfallskonstante 0. Ordnung
(Gasphase]) Ya o H
Lengitudinale Dispersivitat 5L 10 cm
Zerfallskonstante 1. Ordnung 2 1min
2 ) !
Transversale Dispersivitat oT 2 cm (gelost) 550
Zerfallskonstante 1. Ordnung (fest) s 0 1/min
Sorptionsparameter
Zerfallskonstante 1. Ordnung L
Sorptionsisctherme FREUNDLICH-sothe v (Gasphase)) g o 1imin
Freundlich - Koeffizient Ke 12 pg(1-n}l nkg 30
. - =
Freundlich - Exponent q 0,67 =
=]
=
) g
Henry-Koeffizient (Gasphase) K 0 H E’
=]
E e |
g 150 e
2 /
w
@ 100 ,—-'/
5 /
A . : a2
Abschatzfunktionsn S 50 o
w
Schadstoffdatenbank o M 10 20 2 w0 =
Konzentration in der Lésung [pg/l]

X < B>

Abbildung 41: Dialogfeld Materialparameter zur Definition der Stofftransportparameter
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Materialparameter

——— Schichtansprache  Bodenart
= = 4y . {DIN 4022) (DIN 4220) SEmizm
L Ss; NFK: 20,3 nicht festgelegt

Hydraulik | Stofftransport | Bewuchs

\lerdunstungsparameter der Variante

Pflanze |Rasen v
Diruckhdhe fiir Start Pllanzenwurzelentzug -25 cm
Druckhshe bei max. -
Panzenwurzelentzug -30 cm Druckhdhe F2H -240 cm
Breite Verdunstungscberflache 1 om Druckhdhe P2L -200 cm
Druckhohe am Welkepunkt -4000 cm
Potentielle Transpirationsrate r2H 05 cmimin
Paotentielle Transpirationsrate rZl 01 cmimin
1.0
LI S S P S —————————
g
3 DB e e ee et eee e eeme et R 5 1 4 R e e e
o
=
W g4
T S
0.0 + + t
-4000 -3000 -2000 -1000 o
Druckhéhe [cm]

% < w

Abbildung 42: Dialogfeld Materialparameter zur Definition der Parameter fiir den Pflanzen-
wurzelterm
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8.6 Messwerte fiir Beit-Netofa-Ton

Die Messwerte wurden aus (van Genuchten, 1980) fur den Boden mit der Bezeichnung

,Beit Netofa clay* ibernommen.

Obs. No. Pressure head Water content Weighting coefficient

1 1.400 4450 1.0000
2 3.850 4200 1.0000
3 5.900 4000 1.0000
4 8.200 .3820 1.0000
5 13.000 .3700 1.0000
6 17.000 .3600 1.0000
7 21.000 .3540 1.0000
8 25.000 .3460 1.0000
9 31.000 .3400 1.0000
10 40.500 .3350 1.0000
11 57.000 .3220 1.0000
12 80.000 .3000 1.0000
13 110.000 .2700 1.0000
14 130.000 .2600 1.0000
15 160.000 .2400 1.0000
Pressure head  Conductivity Weighting coefficient

16 .0120 .1000E+01 1.0000
17 .0550 .9000E+00 1.0000
18 1700 .6900E+00 1.0000
19 .2800 .4200E+00 1.0000
20 4600 .3000E+00 1.0000
21 .7000 .1950E+00 1.0000
22 1.0000 .1400E+00 1.0000
23 2.0000 .7200E-01 1.0000
24 3.0000 .3800E-01 1.0000
25 4.6000 .2000E-01 1.0000
26 5.5000 .1150E-01 1.0000
27 7.0000 .5500E-02 1.0000

28 10.0000 .1850E-02 1.0000
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8.7 Simulationslaufzeiten fiir Parallelberechnung

Laufzeiten der Modelle in s

Anzahl CPU Modell a Modell b SpeedUpa SpeedUpb

1 13,4 392 1 1
2 10,9 317 1,2293578  1,23659306
4 10,4 283 1,28846154  1,38515901
6 10 262 1,34  1,49618321
8 8,7 260 1,54022989  1,50769231
10 9,1 277 1,47252747  1,41516245
11 9,2 276 1,45652174  1,42028986

12 9,2 263 1,45652174 1,4904943
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8.8 Vorgabe unscharfer Eingabewerte

8.8.1 Eingabe unscharfer Bodenparameter

PCSiWaPro beschreibt die hydraulischen und bodenphysikalischen Eigenschaften eines
Bodens Uber 9 einzelne Parameter. Es soll zudem moglich sein, fur jeden Parameter drei-
ecks- oder trapezférmige Zugehorigkeitsfunktionen vorzugeben. Folgendes Eingabeformat

wurde daher gewahlt:

Thr ths tha thm Alfa n Ks Kk thk
.01 0.45 .0 0.45 .01 1.6 26.495 26.495 0.45
.01 0.45 .0 0.45 .09 2.6 26.495 26.495 0.45
.01 0.45 .0 0.45 .04 2.3 26.495 26.495 0.45
.01 0.45 .0 0.45 .06 2.3 26.495 26.495 0.45

Die erste Zeile stellt die linke Berandung des ae-Levels dar, die zweite Zeile die rechte Be-
randung des aop-Levels. Die Zeilen 3 und 4 stellen die entsprechenden Werte fir den as-
Level dar. Im obigen Beispiel sind die Parameter Alfa (hier. van-Genuchten-Parameter)
und n als Fuzzy-Zahlen angegeben, wobei Alfa trapezformig ist und n in Dreiecksform (die
Werte des as-Levels sind identisch) vorgegeben wird. Die Intervallgrenzen, die aus den
jeweiligen a-Schnitten berechnet werden, stellen die oberen und unteren Beschrankungen
fur den Optimierungsalgorithmus NLPLQP dar. Die unscharfen Parameter werden aus ei-
ner separat zu erstellenden Eingabedatei ,MatInformation.in“ vom Steuerprogramm ausge-
lesen, um die programmtechnischen Anderungen im Simulationsprogramm so gering wie

mdglich zu halten und damit eine moglichst allgemeingultige Verwendbarkeit zu erhalten.

8.8.2 Vorgabe unscharfer Transportparameter

Die Vorgabe der Stofftransportparameter erfolgt analog zur Definition der Bodenparameter.
Insgesamt kdnnen 20 Parameter zur Beschreibung des Stofftransports definiert werden,
getrennt fur boden- und stoffspezifische Parameter. Zum Einlesen durch das Steuerpro-
gramm werden diese ebenfalls in der Datei ,MatInformation.in“ direkt nach den Bodenpa-

rametern abgelegt.

Bulk.d. DispL DispT Frac (1...NMat)

1.7 0.68 0.068 1.0
1.7 0.68 0.068 1.0
1.7 0.68 0.068 1.0

118



(1.solute)

0.0 0.0
0.0 0.0
0.0 0.0
0.0 0.0

KS Nu Beta Henry SnkLl SnkS1 SnkGl SnkL1l' SnkS1' SnkGl' SnkLO SnkSO SnkGO

Alfa
16 0.0 1.0 0.0 0.63 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0
46 0.0 1.0 0.0 0.80 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0
25 0.0 1.0 0.0 0.68 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0
.39 0.0 1.0 0.0 0.78 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0

Die Vorgabe von Fuzzy-Zahlen in Dreiecks- oder Trapezform ist hier ebenfalls tber die

Definition der entsprechenden Zugehorigkeitswerte maglich (wie im vorigen Abschnitt).

8.8.3 Vorgabe unscharfer Randbedingungen

Das Simulationsprogramm PCSiWaPro kann unterschiedliche Stromungsrandbedingungen
berlcksichtigen. Diese lassen sich in Randbedingungen DIRICHLET (1. Art) und NEUMANN
(2. Art) untergliedern. Randbedingungen 1. Art stellen dabei auf den Modellrand wirkende
Druckhdhen dar, wahrend Randbedingungen 2. Art durch Volumenstrome Uber den Rand
beschrieben werden. Die Zuweisung der einzelnen Randbedingungsarten erfolgt in PCSi-
WaPro Uber eine Kodierung mit vorzeichenbehafteten Integer-Zahlen, wobei positive Werte
als Randbedingung 1. Art gewertet werden. Der Wert 0 sowie negative Zahlen bedeuten
Randbedingungen 2. Art.

Da auch hier sowohl trapez- als auch dreiecksférmige Zustandsfunktionen vorgegeben

werden sollen, wurde das folgende Eingabeformat gewahilt:

RB-Code op—-links op—-rechts oi1-links o1-rechts
1 -8.0 8.0 -3.0 2.0
-1 -0.2 0.2 -0.05 0.1

Die Angaben sind in der Datei ,BCInformation.in“ vorzunehmen, wobei die Reihenfolge der
RB-Kodierung keine Rolle spielt. Es miussen zudem nicht zu jeder im Modell vorhandenen
Randbedingung Daten eingegeben werden. Das Layout wurde hier von einer zeilenweisen

auf eine spaltenweise Vorgabe geandert, da die Anzahl der Randbedingungen im Gegen-
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satz zu den Boden- und Transportparametern a priori nicht bekannt ist. Wie im vorigen Ab-
schnitt gilt auch hier, dass die aus den a-Schnitten berechneten Intervallgrenzen die jewei-

ligen Beschrankungen fiir den Optimierungsalgorithmus darstellen.
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