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StratHGP Teil 3: Zusatzlich empfohlene MaBnahmen fiir die LEAG (Auszug)

Tabelle 28: Erlauterungen zu den zusétzlich empfohlenen MaRnahmen der LE-B und LE-K.

MafRnahmen ‘ Nr. ‘ Erlauterung
Modellierung
Reaktive 3D-Stoff- N778 |F 9 Ve n etzu ng Tagebau Nochten zur Spree soll ein reaktives Stofftransportmodell
transportmodellierung aufgebaut werden, womit insbesondere die kiinftig zu erwartenden Stoffeintrage in die Spree
des kiinftigen prognostiziert werden kénnen. Die Grundlage dafir bilden ein qualifiziertes > Monitoring des Grund-
Grundwasserabstroms wasserstandes und der hydraulischen Wechselwirkungen OW/GW, dessen modellgestitzte Aus-
vom Tgb. Nochten zur wertung durch - geohydraulische Modellierung des kiinftigen Grundwasserabstroms vom Tagebau
Spree Nochten zur Spree sowie ein qualifiziertes - Monitoring der Grundwasserbeschaffenheit.
Reaktive 3D-Stoff- N780 |Die Gestaltung des nachberabaulichen Wasserhaushaltes, insbesondere die Wiederherstellung der
transportmodellierung Lage der Uiberregion - und Elbe sowie die Vermeidung ortlicher
des kiinftigen Vernassungen, erfor 9 LOSU ngsa nsatz n der Dichtwand an der Ostmarkscheide des
Grundwasserabstroms Tagebaus Janschwalde. Dadurch wird starker mineralisiertes und lokal versauerungsdisponiertes
aus der Kippe des Kippenwasser in die Neil3eaue abstromen und sich als diffuser Stoffeintrag manifestieren. Durch eine
Tagebaus Jansch- numerische 3D-Stofftransportmodellierung im Grundwasser sollen die Grundlagen fir eine Gefahr-
walde zur Neil3e beim dungsabschatzung des Stoffaustrages aus der Kippe und des Stoffeintrages in die Nei3e gelegt
Schlitzen der werden. Mit dem Modell soll eine zeitliche Entwicklung der Volumenstréme und Stoffkonzentrationen
Dichtwand der kippenbdirtigen Eintrége in .
Reaktive 3D-Stoff- N781 | Der Tagebau Janschwalde bild 9 PrObIem bESCh rel bu ng Srundwasser-
transportmodellierung absenkungstrichter aus. Zur Begrenzung der nachteiligen Auswirkungen der Grundwasserabsenkung
des kinftigen auf das grundwasserabhangige Landdkosystem Laf3zinswiesen wird Wasser in Grében und
Grundwasserabstroms Schluckbrunnen versickert. Dieses Wasser stromt zum Tagebau ab. Im nachbergbaulichen Zustand
aus der Kippe des kehrt sich die Grundwasserstrdomung um. Die LaRzinswiesen erhalten wieder Grundwasseranschluss.
Tagebaus Jansch- Zu einem gegebenem Zeitpunkt wird das starker mineralisierte und lokal versauerungsdisponierte
walde zu den Laf3zins- Kippenwasser die Lal3zinswiesen erreichen. Mit einem numerischen 3D-Stofftransportmodell soll die
wiesen zeitliche Entwicklung der kippenburtigen Stoffeintrage (Volumenstrome und Stoffkonzentrationen) in
die LaRzinswiesen aufgezeigt werden.
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Agenda

1. Pyritverwitterung im Tagebau und
hydrochemische Genese des Kippenwassers

2. Ein Ruckblick oder erste Modellierungsversuche
3. Die Gesetze des Stofftransports im Grundwasser

4. Numerisches Modell fiir den dreidimensionalen
reaktiven Stofftransport

5. Ein Anwendungsbeispiel

6. Grenzen und Moglichkeiten
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Pyritverwitterung im Tagebau
und hydrochemische Genese
des Kippenwassers

(Dr. Uhilmann)
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Pyritverwitterung
Pyrite und Markasite in
Kohlebegleitsedimenten
Fotos: A. Gréschke
Oxisches Milieu: Zement

+ 220, + ZH,0 - Fe(OH)3 + 2503~ + 4H*
ches Milieu:

53 + 20, + H,0-Fe?* 42503 +2H*

Luft +Wasser Eisen Sulfat Saure &

Experiment in der Petrischale
Foto: A. Groschke

Sa° Ringvorlesung des Wasser Cluster Lausitz .V. Cottbus Cottbus, 08.11.2022 G\
- > Uhlmann, Wilfried, Kai Zimmermann und Thomas Claus: \(Vass_el’ CIUSter
'.". ﬁ Reaktive Stofftransportmodellierung als Kopplung von PCGEOFIM und PHREEQC. aUS|tZ e V
Formierung der Grundwasserbeschaffenhelt in Klppen
el o A N ’ —

Tagebau R %e' by . . /] Sulfatkonzentration in mg/L
Reichwalde
2010

s10sat m

ss06(720)
_\2370 \sms(m; zzosw)“g £

1.000 - 3. 5'09 mg /'L

6,9‘

14,
59 6607(122)
Jsordo 6603(122)

134

5 seo:mz)
01.07.10. 40
5

; r
‘ Versauerungsdisposition:

Potentielle Aciditat (rot) bzw.
: Alkalinitat (blau) in mmol/L
=l

15 396(720) A\ { R
13 o7.40 <5
1043(144)

Kaosox =3 - 16 mmol/LH T map O Ks4 sor = 0 - 3 mmol/L

Lol

(122).
7 % 150710 8610\'12: .2
Nt \5\\“/&(\ MEAL Tammbieine 9 Toam
X A > 3 4
o 7 % 3626(130) 3 s 22)
AR 09_23 ik

e >
z-‘fg’” fm}'m’ 15“07y ,4»'

B X "\//— e o 3665 : 0.1 twatde Sud \
\4’;? \ %}V O 5 //6‘%;12‘725:-Emj4 vs "373?%2’ A % y 2] \
sP2 153)4 &R s)"?("&"( o Wiz i f: 5 R
R e A Neu.lebe. S s
XY Gl e — N —

10

< 5 ‘,;;;V’V/vg S g A om | 1000m 2000m, 3008m - 4000T 5000 m




.3_'." Ringvorlesung des Wasser Cluster Lausitz e.V. Cottbus Cottbus, 08.11.2022

— t
Uhimann, Wilfried, Kai Zimmermann und Thomas Claus: ‘LNass-?r C|\|]IS er
Reaktive Stofftransportmodellierung als Kopplung von PCGEOFIM und PHREEQC. ausiz e.v.

Hydrochemische
Fragestellungen:

» Wasserbeschaffenheit in
Bergbaufolgeseen

Republik
Polen

» Stoffaustrag aus Kippen

» Stoffeintrag in FlieBgewasser
Besonderheiten:

» GroBe Raumskalen
(80 x 100 km)

. Sulfat im Grund . Stand: 2017
> Lange Prognosezeiten ultat fm Bruncwasser, Stan Sulfat [mg/L]
(>100 Jahre) | <250
Il | 250...600
Il | 600 ...1.400
Modellierung des IV | 1.400 ... 3.000
Stofftransports
11 P - >3.000
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Ein Ruckblick
oder
erste Modellierungsversuche

(Dr. Uhilmann)
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Der 1. Ansatz: Stromfadenmodell

M
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13 Geologische Situation am Nordrand des Tagebaus Welzow-Sid [DGFZ 1999, S. 120, Abb. 75]
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Der 1. Ansatz: Stromfadenmodell
1. Stromfadenmodell [DGFZ 1999] - streng 1-dimensional

~Stromfaden*
Wasserfassung

Wasserscheide

Kippe (3,7 km) Gewachsenes (9,0 km)
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I
/ ol B " und im Bereich der Nordabdachung
ek i [DGFZ 1999, S. 122, Abb. 77]
/ Beginn des

J A Grundwasser- ‘*‘*:%
G abstroms

/ el aus der Kippe
(ca. 2045) /-/‘/'*

Grundwasseranstieg in der Kippe

N
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4% ] ==
"% g ././-/r —— 2300
o TR ) -] —e—2200
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—4 2t o ‘
/ /‘j ) 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16 17 18 19 20 21 22 23 24 25 26 27
= 19 1 2400 gL T°Startwert der Sulfatkonzentration Makrodispersivitat
[ H i . ~ aKrodispersivita
\X =1 @ in der Kippe: 2.300 mg/L = 24 mmol/L e
=y RS —=—d=300m
1.920 mg/L ——d=600m

(N
ul

Or,
e, o g,
iy

3. Die maximale Sulfat-
konzentration erreicht Werte
jenseits 1.000 mg/L.

Werte der Sulfatkonzentration

¥
(&4
&
E: . Gro Dopbemer Rinhe
i/
i

oy iy 11 FlieBweg des in der noérdlichen Kippe: , .
ST F Gridwassers 800...900 mg/L = 8...9 mmol/L P e g >t
Nordabdachung S | 960 malL. | [DGFZ 1999, S. 132, Abb. 83]
Lausitzer Grenzwall o 60 mglt \ I
/ - 1. Das Ereignis tritt \u/4- Das Ereignis klingt fast
1| 3] 5 A 70 bis 100 Jahre nach »S0 schnell” wieder ab,
- 480mglL |  Strémungsumkehr ein. wie es gekommen ist.

Kippe . _;M . \\ )
2. Das Ereignis erreicht sein

Tagebau Welzow-Siid Nachbergbauliche
o : geohydraulische Situation OmgL = " 7 .| Maximum ca.200Jahre [ .,
15 \ ‘ ‘ \ ) [DGFZ 1999, S. 121, Abb. 76] nach Strémungsumkehr.
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Der 2. Ansatz: Stromrohrenmodell

1. Stromfadenmodell [DGFZ 1999] - streng 1-dimensional

Modellkritik: Keine Volumina = keine Bilanzen
2. Stromrdhrenmodell [IWB 2009] - quasi 2-dimensional

Bilanztreu !!!

.Stromfaden*
Wasserscheide % Wasserfassung

Kippe (3,7 km) Gewachsenes (9,0 km)

Grundwasserneubildung

S e S
e | S = - - - . [P
? L

L) L@ L@ L(4) [ L(n-1) L(n)
Kippenwasser Unbeeinflusstes
0 (1) = 0. (2) - L(D) Grundwasser
abl L) = Rzule) = qewN i) . _ QGWN(U)_ ooy Gown @)
16 1>1 Qul) = Quli+1) = Q) qown( - LD “””‘(” Qu(n ) MV w M
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Ganglinien der Sulfatkonzentration

Position 0 m: Position 3.900 m: Position 7.200 m Position 12.900 m:
1000 Wasserscheide in der Kippe 200 m neben Kippenrand Wasserwerk
900 1.l —ohneSR . —ohnesR | | | ~—ohneSR | | | =~ —ohneSR
—mit SR —mit SR

i

......

800
700
600
500
400
300

t 1. Das Ereignis tritt 70 bis 100 Jahre
nach Stromungsumkehr ein.

. Das Ereignis erreicht sein Maximum
ca. 250 Jahre nach Stromungsumkehr.

. Die maximale Sulfatkonzentration in
der Wasserfassung bleibt < 250 mg/L.

Sulfatkonzentration [mg/L]

. Das Ereignis ist asymmetrisch.

200 f
100 fod :
0 5 i T T T i T
o O O O O O O O © O
o nu O LW o w o uvu O
< - — N N OO MO <
Zeit [a]

SRB
Sulfatreduktion (SR): SO%™ + Fe?t + 2Corg + 2H,0—FeS(5) | +2HCO3 + 2H*

o d[S02] . _ B
als Kinetik 1. Ordnung  —4— = —ksg - [SO37] mit  ksg =0,0022a )
*) Schulte (1998): Isotopengeochemische Untersuchungen zur Charakterisierung biologisch gesteuerter Redoxprozesse
17 in Aquiferen der Niederrheinischen Bucht. Dissertation, Ruhr-Universitdt Bochum, 153 Seiten, 1998.
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Die Gesetze des Stofftransports
Im Grundwasser

(Dr. Uhlmann)
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Stofftransport (Migration) im Grundwasser

Stoffbilanzgleichung (einer Komponente) als partielle Differentialgleichung

C—(D +Dyp) o oc, /S
ot -~ MT L axzpax—Q ’\

Speicher Konvektion Quellen/Senken:
(Kolbenstrémung) = Mineralldsung/-fallung

= Desorption/Adsorption

= Jonenaustausch

» Biologischer Abbau

= Radioaktiver Zerfall

» (Verdunstung/Verdinnung)

(molekulare) Diffusion
(mechanische oder
hydrodynamische) Dispersion

Sulfatreduktion

Grunadwasser-
neubildung

Numerische Losung einer partiellen Differentialgleichung 0Jt— At
durch Umwandlung in eine Differenzengleichung:

19 0x — Ax
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Stofftransport (Migration) im Grundwasser

Grundsatz jeder Modellierung: Vereinfachung! _ biss., Univ. Kassel, 2005

Grundfrage: Was darf vernachlassigt werden? | skalenniveaus der Dispersivitt:
I:  Porenraum (0,001-0,1 m)

5 II:  Horizont (0,1-10 m) b,
C (D 4D ) 0C n Q/S III: Grundwasserleiter (10-100 m) e
-_— = ==V, T/ T IV: Einzugsgebiet (100-1.000 m) .
ot MTTY ox2 " x

(6, (longitudinale) Dispersivitat
(typische geometrische
Lange der Heterogenitaten
im Grundwasserleiter) [m]

8]_‘%0,1']_‘

DL = 8L *Vjy < 8].. ~100...1.000 m

2. v, Abstandsgeschwindigkeit m
@ -D E v @ +Q/S _  des Grundwassers [m/s] a~1..10 a
ot~ " axz ? gx
m?
D, ~107%..107%—
D, > Dy . S
gy Dy~1-1079—
( 92C)
Dix- IxZ
daC 0%C .
E=<DTy'W>_Va'&iQ/S Dr =~ 0,10 ...0,25 - Dy,
9°C LS (///'r*'fzf\: = (e
kDTZ . WJ Luckner & Schestakow: Migrationsprozesse /"—" & Nt N

im Boden- und Grundwasserbereich, 1986. v —> =D =0
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Der Zeitschritt darf nicht groBer sein als die Zeit,
die ein Wasserpartikel braucht, um von einem
Gitterpunkt zum nachsten zu wandern.

Az [DVWK Schrift 127]
‘ 1 Zeitschritt x 1 Zelle
Va,max . . N
Ay Courant-Friedrichs-Lewy-Kriterium
Ax (CFL-Kriterium):
YA Verschrankung von Raum- und Zeitschritt
- At
2 Zeitschritte x 8 Zellen C, = Yamax "2 4 — 5 At<
' Ax Va,max
Va,max
4 Zeitschritte x 64 Zellen 3D-Modelle:
‘ - Eine vermeintlich geringe
Vamax raumliche Modellverfeinerung
bedingt eine enorme Steigerung
2 Berechnungsaufwand des Rechenaufwandes
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Numerisches Modell fur den
3-dimensionalen
reaktiven Stofftransport

(Hr. Claus)
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Anspriiche an die reaktive 3D-Stofftransportmodellierung
Geohydraulisches Modell Hydrogeochemisches Modell

Grundwasserneubildung bzw. Grundwasserzehrung
> '/ Y ¥V ; Bl | b4 A

p Y o ¥
N N oV VY Y v ViE SO,4]7 <
‘ ,y/i—i/y// Y ¥V ¥ ¢ {’/47 /{ L [,/Af]\T pe L
| I B | ¥ v Y v v Y \ s e B
’ [ Grundwasserspiegel P ; I Di iati
|t R T - Komplexbildung ssoziation
] GWL 1 ; < & Hydrolyse
Vid 3+
! ~= L casoy Fe e
| S—— ! A ,f ‘\\
Stauer _T_ | : 4—;’_ /
‘ ,_I_/ > 'Zustrom [ca]T<\
| ] WL 2
77T‘H S A—_y_ £2 szg:lalrlchen
Y o g U PRSP S
R IR N S a

“ax—>

Bilanzschema einer Modellzelle

Slcalcit

Kalk-Kohlensaure-Gleichgewicht

Al(OH)$

Volumenstrome:

06N Grundwassemesiblidung Mindestumfang der Kennwerte
QRA  Randbedingungen (FG)

8\?\5\ g't];i'dbégvnvgiger Milieu Anionen Kationen |Metalle
Temperatur |Sulfat Natrium Eisen
QXM in negativer X-Richtung pH-Wert Kohlensaure |Kalium Aluminium
................ QXP in positiver X-Richtung N N
QYM in negativer Y-Richtung pe-Wert Chlorid Calcium Mangan
Y QYP in positiver Y-Richtung f
QZU  nach unten Magnesium
- X QZO  nach oben Ammonium
23
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Grundwasserstromungsmodelle basierend auf PCGEOFIM®

N
Brandenburg ) @
JAEN
NORD
Polen
Niederlausitzer
Braunkohlenrevier / )
Derzeit in Neuentwicklung:
3 bis 5 Jahre
LAUCH
Sachsen
Ausdehnung der Grundwasserabsenkung 10 0 10 20 pr—
["] Ausdehnung der geohydraulischen Modelle I T 0 .
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Modellmigration
S
- Che
aulls Modell

migratio

= Raumskalen
» Modellgeometrie
= Randbedingungen
= Kalibrierung
Hydrogeochemie * Komplexitat
= Spezifische
hydrochemische Funktionalitat

An
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Ansatz fiir ein reaktives 3D-Stofftransportmodell

Unidirektionale “offline” Kopplung von Modellen

> Keine Rlickkopplung auf Grundwasserstromung

Ubernahme der Modellgeometrie
» Ansatz Stromungsmodell

» Volumenstrome und Wasserstdande flir jede Zelle
und jeden Zeitschritt vorgegeben

Volle Funktionalitat von PHREEQC

» Formulierung und Ausfiihrung von benutzer-
definierten Skripten fir jede Modellzelle
und jeden Berechnungsschritt

Hydrogeochemie Parallelisierung von PHREEQC Berechnungen
Modellschnittstelle zur Erhohung der Rechengeschwindigkeit

eaktives

£3
g%
S §
S8
S 2
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Benutzerdefinierte PHREEQC-Skripte fiir die Hydrogeochemie

MIX # Reaktionen in der Zelle 4 EQUILIBRIUM_PHASES 101 # Mineralgleichgewichte (L&sung/Fallung)
USE solution Calcite 0.0 0.0207 # Annahme ©.50 M%
USE equilibrium_phases Siderite 1.0 0.0000
USE exchange Rhodochrosite 0.0 0.0004 # Annahme 0.001 M%
USE surface _< Gypsum 0.0 0.0000
USE reaction Al1(OH)3(a) 0.0 0.0000
USE kinetics Fe(OH)3(a) 0.0 0.0000
SAVE solution Schwertmannit 0.0 0.0000
SAVE equilibrium_phases Jarosite-H 0.0 0.0000
SAVE exchange Pyrite 0.0 0.1382 # Mittelwert Kippe ©.40 M%
SAVE surface
END EXCHANGE 101 # Kationenaustausch
-equilibrate with solution 100
X 0.414 # KAK = 100 meq/kg [DGFZ 1999] bei BWV = 4.145

> Freie Formulierung

SURFACE 101 # Oberflachenkomplexierung an Eisen-III-hydroxid
der Prozesse ) = y

-equilibrate with solution 101

uber Skripte Hfo wOH Fe(OH)3(a) ©.300 1e5 # Phase
KINETICS
> NUtzung der gesamten Sred # Sulfatreduktion als Kinetik 1. Ordnung
Funktionalitat -start sty
10 m_S04 = TOT("S(6)"
von PHREEQC 20 IF (m_SO4 > 0.0001) THEN moles=PARM(1)* m_SO04 * TIME ELSE moles=0
30 SAVE moles
_ -end
27
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Organisation eines reaktiven 3D-Stofftransportmodells

[ s N ( )
3D-Stofftransportmodell Rechencluster
1. Rechenserver
= Modellgeometrie I " PHREEQC-Kern
- Wasserbilanz mpor @ | Rechendaten \ prREEQCKern
7 » o o S je Zeitschritt .
. 8 = = % :
R § 5 E 2 : 2. Rechenserver
Hydrogeochemie o = o = o .
ydroeg s (g = & & PHREEQC-Kern
o g o 5y = Ergebnisse
= Initialwerte a = & ] ] PHREEQC-Kern
Beschaffenheit 2 je Server .
Import o :
= Randbedingungen
Beschaffenheit
Ergebnisse
zusammenfiihrem n. Rechenserver
- BESChreibUng der PHREEQC—Kern
hydrochemischen
Prozesse Postprozessor ‘ PHREE(.QC-Kern
N / \ : J

Modellergebnisse

= Stoff C(i) = f(x, vy, z, t)
= Ganglinien flr Pegel oder Brunnen
= Animationen der raumlichen Ausbreitung

28
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Ein Anwendungsbeispiel

(Hr. Zimmermann)
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Topographie

- Standgewasser

= FlieRgewasser
Siedlungen

D Tagebaukippe

[l Grundwasser

I — nachbergbauliche
Grundwassergleichen

|| Wasserfassung

® Brunnen

| schutzzonen

|| —= nachbergbauliches
Einzugsgebiet

= Mit welcher Art

J

(7

R
(RIS
‘-

<4

Das Anwendungsbeispiel
diente zum Testen der
Modellentwicklung.

Veranlassung:

Nach Abschluss des
Grundwasserwiederanstiegs
wird stofflich belastetes
Kippenwasser in Richtung
der Wasserfassung stromen.

Fragen:

= Wann ist mit einer
stofflichen Beeinflussung
der Wasserfassung
zu rechnen?

stofflicher Beeinflussung
ist zu rechnen?

/k1

X
A )%%n‘; \

Planungsstand und Prognose der nachbergbaulichen Grundwasserverhaltnisse, Stand 2016.
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Ein Anwendungsbeispiel _ o
Horizontale Diskretisierung 100 x 100 m
Vertikale Diskretisierung 7 Modell-GWL

AN Flache 11,6 x 13,2 km
Aktive Modellzellen ~100.000
= Zeitschritt (CFL-Kriterium) 18 Stunden
" Prognosezeit ~125 Jahre
~ Rechendauer ~2 Monate
r Speicherbedarf fiir 2278

\ Modellergebnlsse

e Hydrogeochemisches Modell:
) 20 geldste Stoffe

' 4 Minerale

> 4 Sattigungsindizes

[ Tagebau Welzow-Siid

| Sanierungstagebaue

andere aktive Tagebaue |

Sachééﬁ AN N

1 Gaspartialdruck
Komplexbildung

(] Geohycrauiische Modelle | \ IE F s wessmm | Sdure-Basen-Reaktionen
Geohydraulisches Modell Tagebau Welzow ausgefiihrt von der G.U.B. Ingenieure AG Red_oxreaktlonen
im Auftrag der LEAG, Software: PCGEOFIM®, Stand: 2016 Kationenaustausch
Oberflachenkomplexierung
31 Minerallésung und -ausfallung
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Ein Anwendungsbeispiel: Sulfat (ohne Sulfatreduktion)
Sulfatkonzentration in den Modellgrundwasserleitern zu Beginn der Simulation

(e)"TIE W GWL 200 e\t -4 GWL 300 (e} /Y GWL 400 GWL 4
Hgd. Schluff/2. Fléz/Lgd. GWL 5 [N Fe] GWL 600 GWL 7
Sulfat
Gelést [mg/L]
' Y Zeit
[0 1 Jahr
210 Ausschnitt
290 HW 5447700-5459300
370 RW 5717100-5730300
450 Legende
530 [ Ortschaften
610 M Standgewdsser
690 — FlieRgewdsser
) Wasserfassungen
0 1 2 3km
[ e

o~
v~
o O
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Ein Anwendungsbeispiel: Sulfat (ohne Sulfatreduktion)
Sulfatkonzentration in den Modellgrundwasserleitern nach 125 Jahren

” Reaktive Stofftransportmodellierung als Kopplung von PCGEOFIM und PHREEQC.

Hgd. Schluff/2. Flz/Lgd.

Zeit
125 Jahre
Ausschnitt

HW 5447700-5459300
RW 5717100-5730300
Legende

| Ortschaften

M Standgewdsser
— FlieBgewdsser
@ Wasserfassungen

0 1 2 3 km
.
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Ein Anwendungsbeispiel: Sulfat (ohne Sulfatreduktion)

Siid Sulfatkonzentration in den Modellgrundwasserleitern zu Beginn der Simulation Nord
zE gggg}ggg; 1 Jahr Wasser-

fassung

Topographie

I standgewasser \ :: wl \
= FlieRgewssser 1 =
—xlr L 3

!

Siedlungen
D Tagebaukippe

< )
Grundwasser " &/ one ~ |
__ nachbergbauliche o] > il
Grundwassergleichen || Vd ———n /

wm:u;m 5 . é" K Sulfat in [mg/L]
—- nachbergbauliches : : \ “ .... 370 450 .....




Y AN
Z e Ringvorlesung des Wasser Cluster Lausitz e.V. Cottbus Cottbus, 08.11.2022

Uhimann, Wilfried, Kai Zimmermann und Thomas Claus:
ﬁ Reaktive Stofftransportmodellierung als Kopplung von PCGEOFIM und PHREEQC.

Ein Anwendungsbeispiel: Sulfat (ohne Sulfatreduktion)
Siid Sulfatkonzentration in den Modellgrundwasserleitern nach 125 Jahren Nord

125 Jahre Wasser-
fassung

S\ \Vasser Cluster
% Lausitz e.V.

Topographie

. Standgewasser

= FlieRgewasser
Siedlungen

D Tagebaukippe

; ¥
- i g
K Grundwasser " &/ one LA !
| [ A |
H ] b I
—

Wasserfassung

o e S A By Sulfat in [mg/L]

= 0 20 0 0 0 0 o
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” Reaktive Stofftransportmodellierung als Kopplung von PCGEOFIM und PHREEQC. aUS|tZ e-"-

Ein Anwendunasbeispiel: Sulfat (ohne Sulfatreduktion)

Topographie GroB-Gaglow Ga"i"c"A( 250 T T T
B stndgewasser L 0 » norddstlicher Fassungsbrunnen
[| == FlieRgewssser //_/_,—_—;
, 200
H Siedlungen Fa
H ’
D Tagebaukippe j -
1 ~
Grundwasser Wasserfassun { 2 150 a
g i e
___ nachbergbauliche ! ,‘ = /
Grundwassergleichen ~,. 1 ,}! /
i Y 4 S 100 "
asserfassung / n /
< © Brunnen Sp. <o "
H [ ] schutzonen ( 50
N —~ nachbergbauliches A ,
Einzugsgebiet i Mischwasser Fassungsbrunnen
o N 0

25 50 75 100 125
Jahre nach Stromungsumkehr

ne!"'
{
|
o

Ui

I » siidwestlicher Fassungsbrunnen

Il

Al
P

= -
L
E’ 150
S -
K - P
5 o - < 100 o
>
»n .~
>
——
50
Mischwasser Fassungsbrunnen
0

0 25 50 75 100 125
Jahre nach Stromungsumkehr
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Moglichkeiten und Grenzen

(Hr. Zimmermann)
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Berechnungszeit des Anwendungsbeispiels

Anzahl der Rechenzeit Rechenzeit
Rechenkerne [pro Zeitschritt] [fUr 100 Jahre
Prognose]

1 08 min 22 s ~278 d

8 02 min 13 s ~74 d

64 01 min 27 s ~48 d

128 01 min 23 s ~46 d

256 01 min22s ~45 d

Daten aus dem Testmodell
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Beschrankungen (Ahmdahilsches Gesetz)

20 , , »Die durch die Optimierung eines einzelnen Teils
i eines Systems erzielte Gesamtleistungsverbesserung
18 |.-|Parallelisierungsgrad | i ist durch den Anteil der Zeit begrenzt, in der der
-==-95% | verbesserte Teil tatsachlich genutzt wird."
16 |- -===03%, /’ """"""""""""
: s :
o 14 = ----900/0 """"""§ """""""" ;,'{"'15'""""""""""'t':;;’i '''' -
S z 0 BT 2
< —84% ; e L e ;
& 12 - . s S
n | : '
()] ' : :
c ! : :
é 10 """""""""""" i"""""""""""JE"/ """" """""'Ji'"'""'""-"-";"_';'f'_";':-';'-'-'i';'-"“"‘
c : i e :
=} 1 H
2 8 B e e e
S i Aktueller Modellcode
Q g5 : e ——
m '
4 _____________________________________________
---------- f---------*----------
2 ""“"“"""“""'t“"‘"“"“‘""“"‘“"E “““““““““““““““““““““““““
0
1 4 16 64 256 1024
39 Anzahl der Prozessorkerne
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Entwicklungsstand

» ... ist unabhangig vom geohydraulischen Modellsystem
(Orthogonalnetze)

> ... erfordert keine Modellmigration,
sondern kann vorhandener Modelle iibernehmen

» ... nutzt die Universalitat von PHREEQC

» ... ermdglicht die Modellierung groBraumiger und langfristiger
hydrochemische Entwicklungen im Grundwasser

Weitere Entwicklungen

»  Einbindung von Seen und FlieBgewassern
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Grenzen

»  Diskretisierung (Feinheit des Raumes) vs. Rechenzeit
»  ModellgréBe vs. Rechenzeit

»  Komplexitat der Chemie vs. Rechenzeit

>

Volatilitat der Stromungsmodelle

Herausforderungen
»  Koharente Raumbelegung der Geochemie und Hydrochemie

»  Kalibrierung und Validierung de facto nicht mdglich

Quintessenz
»  Kein Stand der Technik

>  Derzeit Beschrankung auf Fallstudien

41

]
Sece

®9% Ringvorlesung des Wasser Cluster Lausitz e.V. Cottbus Cottbus, 08.11.2022 <@ Wasser Cluster
oY —

Uhlmann, Wilfried, Kai Zimmermann und Thomas Claus: L t V
Reaktive Stofftransportmodellierung als Kopplung von PCGEOFIM und PHREEQC. ausiz e.\v.

TS 00001576

TS 00004776

Weitere Fallstudien sind in Arbeit

ey =

Kontakt
Biiro: Institut fiir Wasser und Boden
01259 Dresden
Lungkwitzer StraBe 12
Telefon: 0351-2709854
Email: info@iwb-dresden.de
Internet: www.iwb-dresden.de
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