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Gelobt seist Du, Herr,

durch Bruder Wind und Luft

und Wolke und Wetter,

die sanft oder streng, nach Deinem Willen,
die Wesen leiten, die durch Dich sind.
(Franz von Assisi, 1224)



Zusammenfassung

Die Modellierungskonzepte, auf denen die in der Arbeit betrachteten geologischen,
hydro- und umweltgeologischen sowie hydrologischen Modelle basieren, kdnnen zu-
nachst in statische und dynamische Konzepte entsprechend ihrer Zeitabhangigkeit
gegliedert werden. Beide Modellierungskonzepte arbeiten mit verschiedenen Metho-
den, deren Einsatz entscheidend von den Zielen und in untergeordnetem Male von
den Datengrundlagen des Modells abhangt. Die Einsatzgebiete und Verwendungs-
moglichkeiten der Modellierungsmethoden in Modellierungssystemen haben sich U-
ber die Zeit gewandelt, sodass heute bei den statischen Konzepten statistische und
deskriptive Methoden und bei den dynamischen Konzepten numerische Methoden
bevorzugt eingesetzt werden. Da die beschriebenen Modellierungskonzepte Grund-
lage der Modellierungen und Modellkopplungen sind, ergibt sich die Moglichkeit, un-
ter dem Aspekt der Konzepte die Kopplungsmethoden systematisch zu beschreiben.
In den Modellbeispielen Untere Mulde/Fuhne, Nubisches Aquifer System und Subro-
sions-Talraum Unterwerra wurden verschiedene Konzepte umgesetzt und die einge-
setzten Methoden kurz beschrieben. Vor- und Nachteile der Modellierungsmethoden
werde hier an praktischen Beispielen nachvollzogen.

Die hier betrachteten Modellierungssysteme der Hydrogeologie stammen insbeson-
dere aus den Bereichen Geologie, Sickerwassermodellierung, ungesattigte Zone und
Stromungsmodellierungen der gesattigten Zone. Transportmodellierungen, hydrolo-
gische und umweltgeologische Modellierungssysteme werden nur am Rande be-
trachtet. Verfugbare Datenquellen und Eingangsdaten der Modellierungssysteme
mussen aufeinander abgestimmt werden, was durch die Vielzahl der Modellierungs-
systeme erleichtert wird. Unter den Modellierungsmethoden werden bevorzugt de-
terministische Arbeitsweisen dargestellt, da bei ihnen Verhaltens- und Strukturgultig-
keit in der Regel gewahrleistet sind. Fur Kopplungen von Modellierungssystemen ist
es von besonderer Bedeutung, welche Methoden bevorzugt eingesetzt werden, da
sich insbesondere statistische Methoden flexibler in Kopplungen einsetzen lassen als
konstruktive Methoden.

In den Modellbeispielen wurden je nach Modellierungsaufgabe verschiedene Model-
lierungssysteme eingesetzt. Bei den geologischen Modellierungssystemen sind die
auf statistischen und deskriptiven Methoden aufbauenden Systeme bevorzugt wor-
den, bei den Sickerwassermodellierungen empirische Methoden. Fur die nur in ei-
nem Fall flr spezielle Bereiche getrennt zu modellierende ungesattigte Zone wurde
der Einsatz von empirischen und numerischen Verfahren getestet. In der gesattigten
Zone dominieren deterministische numerische Verfahren sowohl fur die Stromungs-
als auch fur die Transportmodellierung. Hydrologische Modelldaten sind ausschliel3-
lich Uber statistische Modellierungen bertcksichtigt worden.

Schnittstellen fur die Verknipfung von Modellierungssystemen, die bei der Losung
komplexer Zielstellungen notwendig werden konnen, kdnnen systematisiert werden
und erlauben in dieser Kategorisierung Bewertungen ihrer Einsatzmoglichkeiten. Die
Kopplung mehrerer Modellierungssysteme wirkt sich in vielen Fallen durch Instabilita-
ten aus. Je enger die Kopplung und je komplexer die verknupften Parameter oder
Randbedingungen sind, desto hoher wird meist der Aufwand zur Stabilisierung der
gekoppelten Modelle. Besonders deutlich wird dies an den Modellbeispielen Untere
Mulde/Fuhne und Nubisches Aquifer System. Horizontale wie vertikale Modellkopp-
lungen sind hiervon gleichermalien betroffen.



Der Vergleich zwischen Modellen mit gekoppelten Modellierungssystemen und der
Realitat wird durch die Art der Modellkopplungen, z.B. sequentielle Kopplungen, pe-
riodisch-synchrone Kopplungen oder integrierte Kopplungen, entscheidend beein-
flusst. Bestimmte Arten der Modellkopplungen lassen nur in sehr reduziertem Aus-
mal} Kalibrierungen und Sensitivitatsanalysen sowie Fehlerbetrachtungen zu.

Prognostische Berechnungen werden mit gekoppelten Modellen zwar oft instabiler
und die Zahl der zu berucksichtigenden Randbedingungen und Parametern steigt.
Aber der Ersatz insbesondere von statistisch definierten Randbedingungen durch
deterministische Modelle steigert die Zuverlassigkeit der prognostischen Modellrech-
nungen.



Summary

In the proposed study methods of geological, hydro- and environmental geological as
well as hydrological modeling systems and the possibilities of their coupling are sys-
tematically examined.

The modeling concepts can be distinguished into static and dynamic concepts ac-
cording to their time dependency. Both modeling concepts work with several methods
that can be applied specifically to the objectives of the model and the data on which
the model is based.

The possibilities and strategies of the application of modeling methods have been
changing in the last decades so that today statistical and descriptive methods are
used in static concepts and numerical methods are preferred in dynamical concepts.

The methods of coupling models are described systematically based on the concepts
and modeling systems. Different concepts were used to model the case studies “Sub-
rosions-Talraum Unterwerra”, “Untere Mulde/Fuhne” (both in Germany) and the Nu-
bian Aquifer System (Egypt and parts of Libya, Chad and Sudan). The methods are
described briefly to demonstrate their advantages and disadvantages.

The hydrogeological modeling systems in the focus of this study concern particularly
the geology, soil water and the flow in the unsaturated and the saturated zone.
Transport modeling in the saturated zone, hydrological modeling and environmental
geological models are considered only marginally. The sources and needs of data
have to be considered according to the objectives of the model and the needs of the
different modeling systems. The coordination of both demands is enhanced by a high
diversity of modeling systems, so that it is possible within some limits to choose a
suitable modeling system. Deterministic modeling methods are preferred because
behavioural and structural validity are guaranteed. For the coupling of modeling sys-
tems it is most important, which modeling methods are used in the coupled systems,
e.g. statistical methods are more flexible in geological modeling than constructive
methods.

In the case studies different modeling systems according to the main tasks were
used. For the geological models statistical and descriptive methods were preferred,
for the soil water models empirical methods. The unsaturated zone was modeled only
in the area Untere Mulde/Fuhne and in this case empirical and numerical methods
were used. In the saturated zone the investigation areas were modeled with numeri-
cal methods for groundwater flow and transport. For the hydrological models only
statistical methods were applied.

The interfaces for the coupling of modeling systems can be considered systematically
and thus allow an evaluation. The most striking feature in coupling of modeling sys-
tems is their possibly instable behaviour. The tighter and the more complex the cou-
pling is the higher will be in most cases the effort that is necessary to stabilize the
coupled models. This can be demonstrated best with the case studies of the Nubian
Aquifer System and the Untere Mulde/Fuhne. Horizontal and vertical coupling are
affected in the same way.

Also the comparison of models with coupled modeling systems and the reality (cali-
bration, validation and sensitivity analysis) is influenced by the kind of coupling.
Some kinds of coupling reduce the possibilities of calibration, sensitivity and error
analysis.



Prognostic modeling with coupled models will be more instable in most cases and the
number of boundary conditions and parameters will increase but the reliability will
increase according to the deterministic definitions.
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Einfihrung und begriffliche Grundlagen von Umweltmodellen

1 Einfihrung und begriffliche Grundlagen von Um-
weltmodellen

Die Erfassung unserer Umwelt, die prognostische ,Modellierung® ihrer weiteren Ent-
wicklung und die tatkraftige Veranderung zugunsten besserer Lebensbedingungen
gehoren zum Wesen des Menschen. Wir erfassen unsere Umwelt seit Jahrtausen-
den in verschiedensten Formen: Am besten dokumentiert sind astronomische Beo-
bachtungen, aber auch klimatische und biologische Veranderungen sind schon von
Anbeginn an ganz wesentlich fur die menschliche Entwicklung gewesen.

Auch im Bereich der Wasserversorgung und der Nutzung von Wasserwegen hat der
Mensch im Laufe seiner Entwicklung bereits sehr frih verandernd in seine Umwelt
eingegriffen. Beispiele hierfur sind Zisternen, Bewasserungsanlagen, Wasserfassun-
gen wie Khanate und Brunnen, Flussausbauten, Trockenlegung von Feuchtgebieten,
wie es an weltweiten Beispielen in ASCE (1998), fur einige Beispiele in Deutschland
sehr kurz von VORREYER (1987) und fur den Berliner Raum z.B. von FORNER & GOs-
SEL (1996) beschrieben wird. Dabei hat der Mensch oftmals die Folgen seines Han-
delns nicht in geeigneter Weise prognostizieren konnen. Aber auch ohne menschli-
che Eingriffe haben Entwicklungen der Umwelt und hier insbesondere des Wasser-
haushalts die menschliche Entwicklung entscheidend beeinflusst. Dies konnte insbe-
sondere im Bereich der Sahara durch detaillierte Forschungen nachgewiesen wer-
den, z.B. bei EDMUNDS & WRIGHT (1979), PACHUR ET AL. (1990), HOELZMANN ET AL.
(2001), KLiTzscH (1991). Auch die prahistorische und historische Entwicklung in Eu-
ropa ist nur zwischen den Eiszeiten moglich gewesen. Problematisch waren in der
Vergangenheit gerade die Erfassung von Prozessen und Prognosen fur groRere
Raume - seien es globale Entwicklungen oder Prognosen fur gro3ere Zeitraume.
Durch die aktuellen Moglichkeiten zur Erfassung und Modellierung unserer Umwelt
mit Hilfe der EDV wird die Lucke zwischen dem Verstandnis von Prozessen und den
unbewussten Einflussnahmen kleiner. Modelle fur Teile der Wasserhaushaltprozesse
und chemische Prozesse wurden bereits sehr frihzeitig entwickelt. Die hohe struktu-
relle Vernetzung der durch Modelle erfassbaren Einzelprozesse bereitet jedoch auch
heute noch grof3e Probleme, weil die Komplexitat sehr hoch ist. Zusatzlich besteht
heute das Problem der hohen Diversifizierung in den Wissenschaften. Gerade in den
Kompartimenten der Hydrosphare treffen sich mehrere Natur- und Ingenieurwissen-
schaften, wodurch eine Uberlappung und Konkurrenz der Forschungsbereiche be-
steht, die grundsatzlich aber auch die Chance zur interdisziplinaren Arbeit bietet. Die
systematische Betrachtung der Verknlpfung von bestehenden, teilweise selbst hoch
komplexen Modellierungssystemen fur Teilprozesse kann uber die direkte Anwen-
dung auf Fragen des Wasserhaushalts hinaus auch fiir die Ubertragung auf andere
numerisch modellierbare Prozesse genutzt werden.

1.1 Einfdhrung und Ziele

EDV-gestutzte Modelle ermoglichen Umweltwissenschaftlern und damit auch Hydro-
und Umweltgeologen heute die Prognose von bestimmten Auswirkungen anthropo-
gener Eingriffe in bestehende Umweltsysteme, so auch in den Landschafts- und
Wasserhaushalt. VAN BERNEM (2001) erweitert die Anwendbarkeit von Modellen auch
in den Bereich der Sensitivitatsbetrachtungen (,Environmental Sensitivity Indeces®),
der Risikobewertung (,Environmental Risk Assessment®) und der Bewertung von
Umwelteinwirkungen (,Environmental Impact Assessment®).
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Die mit Hilfe der Modellierungswerkzeuge erstellten Modelle sind ein auf eine Frage-
stellung reduziertes Abbild der Realitat. Die meisten der eingesetzten Modellie-
rungswerkzeuge beschranken sich auf einen thematischen Ausschnitt, um, speziali-
siert bis in kleinste Details, in mehreren Projekten, als Teile eines gleichsam fur die
Aufgabe zusammengesetzten Baukastens, einsetzbar zu sein. Sie konnen bei-
spielsweise nur einen Teil des Wasserkreislaufs und der mit ihm verknupften Stoff-
strome abbilden.

Fur einige Aufgaben reicht daher der Einsatz eines Modellierungswerkzeugs allein
nicht aus. Einige Beispiele hierfur:

e Jedes numerische Grundwassermodell bendtigt ein geologisches Modell, das
durch Abstraktion der geologischen zu hydrogeologischen Strukturen und Para-
metern zum Aufbau eines hydrogeologischen Strukturmodells beitragt. Bei den
meisten Modellen reicht eine Bearbeitungsstufe aus, die einerseits die Strukturen
plausibel — aber nicht im Detail — wiedergibt und andererseits an die Anforderun-
gen des numerischen Prozessors optimal angepasst ist.

e Fur Wasserhaushaltsuntersuchungen und fur Fragen des Grund-/Trinkwasser-
schutzes sind neben einem numerischen Grundwassermodell auch ein Grund-
wasserneubildungsmodell und/oder ein Bodenwasserhaushaltsmodell notwendig.
Oftmals reichen hier flachendifferenzierte und zeitlich gemittelte Parameterisierun-
gen aus. Nur fur tiefer gehende Fragen der Dynamik eines Einzugsgebiets und flr
eine machtige ungesattigte Zone mussen raumlich und zeitlich hoch differenzierte
Modelle, evil. mit Ruckkopplungen erstellt werden.

e Unter den Aspekten des Hochwasserschutzes oder des landschaftsokologisch
notwendigen Niedrigwasserabflusses sind Grund- und Oberflachenwassermodelle
zu verbinden.

¢ Siedlungswasserwirtschaftliche und technische Mallnahmen verlangen in man-
chen Fallen nicht nur eine Veranderung von Parametern oder Randbedingungen
bei der Anwendung bestehender Modellierungswerkzeuge, sondern vor allem
auch den zusatzlichen Einsatz eigenstandiger Entwicklungen.

e Das Ausbreitungsverhalten von chemischen Stoffen im Grundwasser kann nur in
Ausnahmefallen mit den reinen Advektionsmodellen abgebildet werden. Eine
Kopplung mit der Modellierung chemischer Gleichgewichtsreaktionen und biologi-
scher Abbaumodelle ist in den meisten Zusammenhangen notwendig.

e Zur Bewertung der Risiken von Schadstoffausbreitungen sind nicht nur Trans-
portmodelle notwendig, evtl. verknupft mit hydrochemischen Modellen, sondern
auch Fragen der Landnutzung, der Entwicklung von Nutzungen des Grundwas-
sers und des Bodens und biologische und 6kologische Fragestellungen.

Die einzelnen Teilmodelle mussen aufgrund der Komplexitat der Modellierungswerk-
zeuge oftmals von Wissenschaftlern verschiedener Fachdisziplinen bedient werden.
Schnittstellen und die Interaktion von Modellierungssystemen mussen bei solchen
Modellen grundsatzlich geklart werden.

Ziel der vorliegenden Arbeit ist es, den theoretischen Uberbau dieser Schnittstellen
zu systematisieren und Beispiele fur die Verknupfung vorzustellen. Hierbei muss na-
turlich auch auf unterschiedliche Modellierungskonzepte eingegangen werden. Im
Vordergrund dieser Arbeit stehen Teilmodelle zur Geologie, Hydrogeologie (gesattig-
te und ungesattigte Zone) und Grundwasserneubildung. Abbildung 1 zeigt, dass dies
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im ersten Teil dominierende Aufgaben sind. Kap. 4 ist das zentrale Kapitel, in dem
die Verknupfungen dieser Modellierungssysteme dargestellt werden.

1 EinfUhrung | Beispiele
' , P

2 Modellierungskoneept und 3 Modellierungssysteme

methodische Konzdpte |

4 |nteraktionen von hydrogeologischen
Modellierungssystemen

h 4

5 Vergleiche zwischen gekoppelten Modellen ur1;d der
Realitat I

h 4

6 Prognhoserechnungen mit gekoppelten Modellen

L 4

7 Ausblick auf klinftige Entwicklungen

Abbildung 1: Aufbau der Arbeit. Die grau unterlegten Bereiche stellen die Beispiele mit ihren
jeweilig geschéatzten Anteilen am Gesamtkapitel dar.

Die folgenden Kapitel 5 und 6 sind den regularen Aufgaben von Modellierungen un-
ter dem ausschlieBlichen Aspekt der Kopplung von Modellierungssystemen gewid-
met, denn gekoppelte Modelle bedurfen sowohl bei der Kalibrierung als auch bei den
Prognoserechnungen zusatzlicher Kriterien und Rahmenbedingungen. Der abschlie-
Rende Ausblick zeigt die Entwicklungslinien fur Kopplungen und die zugehdrigen
Schnittstellen auf.



Einfihrung und begriffliche Grundlagen von Umweltmodellen

1.2 Begriffliche Grundlagen
Zum besseren Verstandnis werden folgende Begriffsdefinitionen voran gestellt:

e Ein System ist ganz allgemein nach BOSSEL (1994) und BucHHOLZ (2001) ein Ob-
jekt, das aus mehreren Elementen, die zeitlich, raumlich oder multidimensional
uber Relationen miteinander verknupft sind, zusammengesetzt ist. Ein System
selbst ist wiederum durch zu definierende Grenzen von anderen Systemen (zu
denen durchaus Schnittstellen existieren) getrennt. Jedes Element eines Systems
kann als eigenes System oder Teil eines anderen Systems aufgefasst werden,
obwohl das Ubergeordnete System selbst durch eine Herausnahme eines Teilsys-
tems seine Integritat verlieren wirde. Systeme lassen sich nach BLUMENSTEIN ET
AL. (2000) entsprechend ihrer Relationen und der Anzahl der Elemente in einfache
und komplexe Systeme, entsprechend des zeitlichen Verhaltens in statische und
dynamische Systeme, bezuglich der Wechselwirkung mit ihrer Umwelt in ge-
schlossene und offene Systeme, in Bezug auf die Relationen der Elemente zuein-
ander in deterministische und stochastische Systeme und bezuglich des Verhal-
tens in stabile und instabile Systeme gliedern. Abbildung 2 zeigt ein Beispiel eines
Systems der Wasserkreislaufe in Berlin, das aus mehreren Systemelementen der
Meteorologie, Hydrologie, Siedlungswasserwirtschaft und Hydrogeologie aufge-
baut ist. Die Erfassung eines Systems mit seinen Elementen und Relationen bildet
nach BucHHOLZ (2001) die Vorstufe zur Erstellung eines Modells, indem durch ei-
ne Transformation in weiteren Entwicklungsschritten ein mathematisches Modell
generiert wird. Nach DEATON & WINEBRAKE (2000) besteht ein System

1. aus Speichergrolden,

2. Prozessen, die direkt die Veranderung der Speichergro3en angeben,

3. Konvertern, die die Veranderungsraten wiedergeben, und

4. den Verknupfungen zwischen Speichergrof3en, Prozessen und Konvertern.

e Als Modellierungssysteme werden hier Systeme verstanden, die einzig dazu
dienen, Modelle zu erstellen. Die in den Modellierungssystemen genutzten Metho-
den sind dabei vollig offen. Aufgrund systemarer, struktureller oder raumlicher Un-
terschiede und definierbarer Schnittstellen bilden die Modellierungssysteme Bau-
steine, im vorliegenden Falle der Hydrogeologie, die voneinander abgegrenzt wer-
den konnen. Sie kdnnen damit auch wieder Elemente Ubergeordneter Systeme
werden.

e Modellierungswerkzeuge bezeichnen entsprechend BRASSEL ET AL. (1999)
(meist computerimplementierte) Realisierungen der Modellierungssysteme. Die
Bandbreite der Werkzeuge reicht heute von Tabellenkalkulationsprogrammen tber
Geoinformationssysteme bis hin zu Spezialwerkzeugen, z.B. fur die numerische
Grundwasserstromungsmodellierung.

e Modelle sind vereinfachende und pragmatisch orientierte Abbilder der Natur. Der
Begriff leitet sich vom lateinischen Modulus ab und bezeichnet allgemein Muster,
Vorbilder, Entwurfe. Diese sehr allgemeine Bezeichnung macht es notwendig, ei-
ne Reihe weiterer Begrifflichkeiten genauer zu definieren und zu erlautern. BROY &
STEINBRUGGEN (2004) verstehen beispielsweise, ahnlich wie in der Mathematik,
allgemeine Datenmodelle der Informatik sowie formale Strukturen bereits als Mo-
delle. Davon heben sich sowohl die Modelle der Ingenieurwissenschaften (auch
der Architektur) als auch die stark dynamischen naturwissenschaftlichen Modelle
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deutlich ab. KASTENS & KLEINE BUNING (2005) beschreiben mehrere Arten von Mo-
dellen: Ein Modell kann eine Abbildung und das Original bezeichnen. Sowohl das
Original(modell) als auch das Abbild(modell) konnen konkret oder abstrakt sein.
Aus dem Bereich der Geologie ware beispielsweise ein konkretes Original ein
Steinbruch mit seinen Schichten, eingemessenen Schichtgrenzen und tektoni-
schen Grenzflachen, ein abstraktes Original die Abfolge und der lithostratigrafi-
sche Aufbau der theoretisch vorhandenen Schichtenfolge. Ein konkretes Abbild
konnte dann ein Gips-Abbild, ein abstraktes Abbild eine Darstellung der Klufte in
einem Kluftnetz sein. In der Logik ist ,eine Struktur S ein Modell der logischen
Formeln F, wenn alle Formeln aus F fur S gelten (KASTENS & KLEINE BUNING
2005). KAISER (2000) weist aus seiner Erfahrung mit betriebswirtschaftlichen Mo-
dellen darauf hin, dass der Abbildungsprozess moglichst grol3e Realitatsnahe ge-
wahrleisten muss, um den Informationsverlust moglichst gering zu halten. Er un-
terscheidet daher iso-morphe Modelle, die ohne Informationsverlust arbeiten, und
homomorphe Modelle mit Informationsverlust. In der hydrogeologischen Praxis
sind Modelle mit Parametern und Randbedingungen versehene Anwendungen der
Modellierungssysteme, die in Modellierungswerkzeugen umgesetzt sind. Weitere,
von BROCKS (2001) zusammengetragene Definitionen und Beispiele von Modellen
(,models®) werden hier nicht vertieft dargestellt.

Kondensation | e R
Niederschiag Nutzung/Verbrauch
Kondensation
@
® | | |
( Vordmshmgj [Verdmshmqj M )
- U]
[ -
. -
QUTPUT 'l INPUT
Abflud ] Oberfiichengewasser ) éuﬂllﬂ
4:'« ® ¥ (Versickorung
fo ) ®)
|Unlnmdlsel'nrAbilus ]L J‘
rundwasser

Abbildung 2: Beispiel eines Systems, das aus mehreren Systemelementen besteht. Die Sys-
temelemente sind wiederum Systeme. Fir jedes System gibt es Modellierungssysteme von
sehr unterschiedlicher Qualitat und fir einige auch Modellierungswerkzeuge (aus FORNER &
GOSSEL, 1996).

Durch die Kalibrierung und die Validierung wird die Zulassigkeit der Abbildung der
Realitat fur den ausgewiesenen Zweck durch das Modell nachgewiesen.
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Die Belegung mit (meist prognostischen) Randbedingungen und/oder Parametern
fuhrt schlie8lich zu einem Szenario.

Modellierung bezeichnet also den Prozess, bei dem mit Hilfe von Modellierungs-
werkzeugen zunachst Modelle und anschlieBend Szenarien erstellt werden.
Abbildung 3 zeigt eine Ubersicht der Modellentwicklung, in deren Mittelpunkt der Mo-
dellzweck steht. Der Modellzweck entscheidet Uber die Zulassigkeit des Modellie-
rungskonzepts und den Einsatz von Modellierungssystemen, die Modellierungssys-
teme Uber geeignete Werkzeuge. Die Systementwicklung erfolgt dann von der Beo-
bachtung und Analyse des Systems uber die mathematische Formulierung bis zur
Umsetzung in oder mit Hilfe von Modellierungswerkzeugen in einem Modell. Bei
komplexen Modellierungsaufgaben reicht der Einsatz eines Modellierungssystems
nicht mehr aus. Hier spielen die Schnittstellen und ihr systematischer Einsatz eine
entscheidende Rolle.

Fur Aufgaben der Informatik gliedern HUBWIESER & AIGLSTORFER (2004) den Modellie-
rungsprozess in vier Arbeitsgange, was fur die Modellerstellung in der Hydrogeologie
fur die Vorbereitungsphase Ubernommen werden kann. Alle diese Arbeitsschritte
werden meist nicht nur zeitlich parallel bearbeitet, sondern hangen oft auch direkt
miteinander zusammen. Ein erster Schritt besteht in der Abgrenzung des Modells,
was sowohl fur die Aspekte des Modells gilt, die sich aus den Zielen der Modellierung
ableiten, als auch fur die raumlichen und zeitlichen Ausmalle. Der Arbeitsschritt der
Abstraktion umfasst insbesondere die Ausklammerung von wenig relevanten Details
in der Systemstruktur. Die Idealisierung fuhrt zu einer leichteren Beschreibung des
Systems durch die Reduzierung auf ideale Eigenschaften. Die anschlieRende Be-
schreibung leitet zu den bei Nutzung bereits fertig gestellter Modellierungswerkzeuge
notwendigen Aufgaben Uber.

In vielen Fallen reicht die Erstellung eines von BOSSEL (1994) als Wortmodell und von
FH-DGG (1999) als Hydrogeologisches Modell bezeichneten beschreibenden Mo-
dells aus. Der von BucHHOLz (2001) als Modellentwurf Ubersetzte englische Begriff
conceptual model bezeichnet eine ausformulierte Modellierungsstruktur, in der Pro-
zesse nicht mathematisch-physikalisch beschrieben sind. Der weiterfuhrende und fur
belastbare prognostische Aussagen notwendige Schritt ist die mathematische Model-
lierung. Hierbei werden auf der Grundlage der naturwissenschaftlichen Gesetze und
auf der Basis zu beschreibender Randbedingungen und Parameter Prozesse inner-
halb eines Untersuchungsgebiets beschrieben und je nach Aufgabenstellung auch
prognostisch ausgewertet. Der Begriff ,konzeptionelles Modell“ in der Definition von
BucHHOLZ (2001) ist ein physikalisch-mathematisch formuliertes Modell, dessen
raumzeitliche Auflosung aufgrund der Modelldimensionen allerdings so gering ist,
dass sich die modellierten Prozesse nicht mehr kontinuierlich abbilden lassen. Im
Folgenden soll diese Differenzierung durch BucHHOLZ (2001) nicht Gbernommen und
die Definition des konzeptionellen Modells als nicht mathematisch-physikalisch aus-
formulierte Prozessmodellierungsstruktur im Sinne des conceptual model gentigen.

Die Nutzung von fertigen Modellierungswerkzeugen fuhrt dazu, diese fur manche
Modellierungsaufgaben zu verbinden oder zu koppeln. Hierbei muss sich der Model-
lierende daruber klar werden, welche Informationen ein Modellierungssystem oder
das konkrete Werkzeug empfangen muss und welche Informationen es an andere
Teilsysteme weitergeben kann. Diese Kopplung zwischen Modellierungssystemen
kann auf mehrere Arten geschehen, wovon zwei kurz exemplarisch angesprochen
werden:
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Die Ubergabe von Werten fiir Randbedingungen oder Parametern eines Modellie-
rungssystems an ein anderes wird als Parameterisierung bezeichnet. Sie kann am
ehesten mit der in der Informatik Ublichen Parameteribergabe an ein Unterprogramm
verglichen werden. Eine Untervariante dieser Kopplung besteht darin, dass die Uber-
gabeparameter durch das Modellierungssystem selbst verandert werden, bevor sie
einem weiteren Modellierungssystem zur Verfugung gestellt werden.

Ruckkopplungen sind direkte Verbindungen, bei denen die Ergebnisse des ersten
Modellierungssystems zu einem bestimmten Zeitschritt an ein zweites Modellie-
rungssystem ubergeben werden, das wiederum seine Ergebnisse dem ersten zur
Verfugung stellt. Sie sind in der Informatik mit Programmen vergleichbar, die iterativ
arbeiten. Eine andere iterative Arbeitsweise ist in numerischen Modellierungssyste-
men implementiert. Dort fehlen im Allgemeinen die Ruckkopplungselemente. Solche
Ruckkopplungen kdnnen wechselseitig unterschiedlichen Einfluss auf die Ergebnisse
haben.

Alle Formen der Modellkopplungen kénnen in ihrer Realisierung sehr komplex ausfal-
len, weshalb sich die vorliegende Arbeit den systematischen und praktischen Prob-
lemen und den aus ihnen resultierenden Regeln zu nahern versucht.
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Abbildung 3: Prozess der Systemanalyse und Modellentwicklung (verdndert nach BOSSEL,
1992). Im Zentrum der Modellentwicklung steht der Modellzweck. Je mehr Systemelemente und
damit Modellierungssysteme und Modellierungswerkzeuge zu einem Gesamtsystem verbunden
werden, desto grofRer wird nach BLUMENSTEIN ET AL. (2000) die Komplexitat des Gesamtsystems.
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1.3 Modellbeispiele

Die theoretischen Analysen werden anhand dreier numerischer Grundwassermodelle
exemplarisch und auf die Zielstellung reduziert dargestellt. Die Lage aller drei Model-
lierungsgebiete ist in Abbildung 4 dargestellt. Die Reihenfolge der Beispiele wurde
gewahlt, um die Entwicklungsprozesse der Schnittstellen zwischen Modellierungs-
systemen und die Auswirkungen einer systematischen Vorgehensweise zu verdeutli-
chen.

e Das Modell Subrosions-Talraum Unterwerra (Region in der Umgebung der Stadt
Eschwege, s. Abbildung 7) umfasst neben einem kiesgefullten erweiterten Ta-
labschnitt an der unteren Werra auch die umgebenden Festgesteinsbereiche des
Einzugsgebiets. Fur die Fragestellungen der Schnittstellen stehen hier insbeson-
dere die Verknupfung von Fest- und Lockergesteinsaquiferen in einem Einzugs-
gebiet. Das Gebiet ist durch eine sehr hohe Erkundungsdichte in dem Talraum
gekennzeichnet, was Besonderheiten fur die hydrogeologische Erkundung zur
Folge hat.

e Das Modell des Nubischen Aquifersystems (s. Abbildung 5) betrachtet eine etwa 2
Mio. km? groRRe Flache der 6stlichen Sahara (groRe Teile Agyptens, des nordli-
chen Sudans und des Ostlichen Libyens sowie die norddstliche Ecke des
Tschads). Neben der raumlichen Grofe ist fur das Modell auch die zeitliche Di-
mensionierung von etwa 25 000 Jahren charakteristisch. Hier geht es um die Ver-
knupfung von klimatischen Entwicklungen mit einem Grundwassermodell, dessen
aktuelle Nutzung von grof3er politischer Bedeutung ist. Im Fokus stehen hier die
Verknupfungen zwischen geologischen Untersuchungen aus den letzten 20 Jah-
ren, und der Interpretation in Form eines Grundwassermodells. Die geologischen
Daten dienen einerseits fur den Modellaufbau und andererseits ermoglichen sie
die Kalibrierung fur diesen langen Zeitraum erst durch die notwendigen Proxy-
Daten. Die Schnittstellen zwischen geologischen Daten und dem numerischen
Modell sind daher vielfaltig.

e Das Modell Untere Mulde/Fuhne (s. Abbildung 6) ist eine Prinzipstudie zur Unter-
suchung von Schnittstellen und Kopplungsmoglichkeiten zu sehr komplexen geo-
logischen und hydrologischen Modellen. Zudem wurde der Einfluss von Tagebau-
en auf die Ausbreitung von Stoffen in einem von fluviatilen und glazialen Locker-
sedimenten gepragten quartaren Grundwasserleitersystem naher untersucht. Das
Untersuchungsgebiet liegt in Mitteldeutschland (GrofR3region um Bitterfeld) und ist
etwa 320 km? grof3. Die Zielsetzung macht einen Modellierungszeitraum von Uber
150 Jahren erforderlich. Das Modell ist fur die Fragestellung der Schnittstellen
hydrogeologischer und umweltgeologischer Problemstellungen besonders gut ge-
eignet, weil sehr wesentliche Grundlagen insbesondere in Form hochauflosender
geologischer Modelle aber auch umweltgeologischer Untersuchungen bereits vor-
lagen.
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Symbole und Zeichen:
Modellgebiete:

Schnittstellen hydrogeologischer
D Nubisches Aquifer System |:| Landesgrenzen Modellierungssysteme
D Subrosions-Talraum Unterwerra Ubersicht der drei
D Untere Mulde/Fuhne Modellgebiete

Gossel, W. (2007)

Abbildung 4: Lagelibersicht der drei Modellgebiete, die exemplarisch vorgestellt werden, auf
der Grundlage des Satellitenbildes (NASA 2007), das Koordinatensystem ist geografisch (WGS
1984) mit Langen- und Breitengradangaben.
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Symbole und Zeichen:

[ | Holozan || unterkreide I pevon D Modellgebiet

|:| Pleistozén E Kreide bis Karbon |:| Ober-/Mittel-Devon Grundgebirge
Quartar, magmat. Gesteineg Kreide bis Jura || Devon bis Silur || Wasserflachen
|:| Quartér, ungegliedert - Jura |:| Silur

; Ordovizium | Schnittstellen hydrogeologischer
Mesozoische .
Tertiér, magm. Gest. [Zﬂ Magmzatlite bis Kambrium | Modellierungssysteme
L Tertiar B Trias bis Perm [ Palozoikum | (Jpersicht Modellgebiet
=] Tertiar bis Kreide | Karbon || Prakambrium | Nubisches Aquifer System
|:| Kreide - Karbon bis Devon Gossel, W. (2007)

Abbildung 5: Modellgebiet des Nubischen Aquifersystems in der Ubersicht. Die Modellgrenzen
sind hier weitgehend geologisch durch die Grundgebirgsausbisse definiert. Im Norden ist das
Mittelmeer als Randbedingung gewahlt worden. Datengrundlage ist die geologische Karte
(CoNoco 1987).
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Koordinatensystem: Gauss-Kriiger, Potsdam Datum

Abbildung 6: Modellgebiet Untere Mulde/Fuhne in der Ubersicht sowie mit den Modellgrenzen,
die sich aus den hydrologischen und hydrogeologischen Randbedingungen ergeben. Die
Grenzen der geologischen Detailmodelle sind ebenfalls dargestellt. Datengrundlage ist ein
Satellitenbild etwa aus dem Jahr 1988 (SCOUT SysTems 1997), das die AusmalRe der Tagebaue
in ihrem Endstadium deutlich macht.

Diese Prinzipstudien wurden zwar z.T. mit erheblicher Detaillierung, angepasst an
differenzierte Fragestellungen, erstellt. Sie werden aber im Rahmen dieser Arbeit nur
fur die hier vorgestellten Zwecke genutzt. Ziel bei der Darstellung dieser Beispiele ist
weder die Beschreibung eines Modellierungswerkzeugs noch die im engeren Sinne
angewandte Ergebnisinterpretation, wie z.B. fur Gefahrdungsabschatzungen, Expo-
sitionsberechnungen, Prognosen fir Sanierungsmaf3nahmen oder Mdglichkeiten wei-
terer Grundwassergewinnung zur Deckung eines gestiegenen Wasserbedarfs. Hier
werden ausschlielich die Unterschiede zwischen der Nutzung verschiedener Model-
lierungsansatze in systematischer Hinsicht verdeutlicht. Insofern werden weder Ver-
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gleiche zwischen Modellierungswerkzeugen noch zwischen konkreten Modellen, die
sich alle in laufender Weiterentwicklung befinden, dargestellt, sondern es werden
Richtungen zur Weiterentwicklung aufgezeigt und exemplarisch ausgefihrt.
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Symbole und Zeichen:

Einz iet Schnittstellen hydrogeologischer
(Obgrﬁzgﬁgr?wasser) I:] Muschelkalk Modellierungssysteme
Geologie: - Mittlerer Buntsandstein [, ] _
oL _ _ | Ubersicht Modellgebiet Sub-
|:| Quartér, Kies, Kiesteiche I:] Oberer Buntsandstein | cions_-Talraum Unterwerra
I:] Quartar, Kies unter Auelehm - Unterer Buntsandstein
|| Tertiar, vulkanite B zechstein Gossel, W. (2007)

Abbildung 7: Modellgebiet des Subrosions-Talraums Unterwerra mit seinem Einzugsgebiet. Die
Modellgrenzen sind durch das oberirdische Einzugsgebiet definiert. Datengrundlage sind das
auf der Basis der Hohenlinien (HESSISCHES LANDESVERMESSUNGSAMT (1995) und THURINGER
LANDESVERMESSUNGSAMT (1997)) erstellte digitale Gelandemodell in der Schummerungsdarstel-
lung sowie die nach JACOBSHAGEN (1993) digitalisierte geologische Karte.
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2 Modellierungskonzept und methodische Konzepte

Fur BucHHOLZ (2001) ist das Modellierungskonzept der zentrale Knotenpunkt der
Modellierung, an dem

e Wissen,
e Modellannahmen
¢ und die Prinzipien der Modellbildung und Theorie

verknupft werden. Das Modellierungskonzept begleitet demnach den gesamten Mo-
dellierungsprozess, und die Moglichkeiten eines Modells sind in dem der Modellbil-
dung zugrunde liegenden Modellierungskonzept verankert. Es folgt dabei nach
BucHHOLZ (2001) einer Reihe von Prinzipien, die einen sehr komplexen Rahmen fur
den Modellierungsprozess und seine einzelnen Schritte ergeben. Die Einhaltung der
Prinzipien kann jedoch kein Mal} fur die Qualitat des Modellierungsprozesses sein,
da sich einzelne Prinzipien widersprechen.

Dominanzprinzip: Prinzip der ausschlieBlichen Berucksichtigung von dominanten
Prozessen. Das Dominanzprinzip wird erganzt durch das Einfachheitsprinzip, das
das Bestreben nach einer moglichst unkomplizierten Beschreibung wiedergibt.

Erheblichkeitsprinzip: Die wichtigsten zustandsbeschreibenden Parameter und
Randbedingungen werden identifiziert. Damit das Dominanzprinzip und das Einfach-
heitsprinzip moglichst weitgehend erfullt werden, werden oftmals hydrologische Pro-
zesse in Parametern versteckt. Damit einhergehend werden neben unsauberen Pro-
zessbeschreibungen auch unsaubere Skalierungen generiert.

Das von BucHHOLZ (2001) Vertikal-/Horizontal-Prinzip genannte Vorgehen der Ein-
teilung des Raums in saulenartige Ausschnitte und horizontale ,,Schichten® wird zwar
in weiten Bereichen sowohl in der Definition der Prozessraume als auch innerhalb
der Modellierungssysteme angewendet, verliert aber mit der zunehmend dreidimen-
sionalen Raumgliederung und der Verknupfung von Modellierungssystemen, die
gleichermal3en weitere (hydrologische) Teilprozesse verbindet, an Bedeutung. Den-
noch erwachsen aus diesem Prinzip die wesentlichen Anforderungen an die Kopp-
lung von Modellierungssystemen. Mit dem Topologieprinzip ist Ahnliches gemeint,
wobei sich die Topologie in der Hydrologie nach dem FlieRverhalten des Wassers
ausrichtet.

Das Translations-Retentionsprinzip spielt im Wesentlichen fur den internen Aufbau
der Modellierungssysteme aus Speichern und Transportstrecken eine Rolle. Hierbei
ist ebenfalls das Linearitatsprinzip, das die Fokussierung auf Advektionsprozesse
ausdruckt, zu beachten.

BRASSEL ET AL. (1999) differenzieren bei den Modellierungskonzepten lediglich in
sog. Makrokonzepte, die ahnlich wie die Systeme und Modelle von MEADOWS ET AL.
(1972) sehr grolRe, mehrere oder gar alle Volkswirtschaften umfassen, und Mikrokon-
zepte, die einzelne Volkswirtschaften betrachten. Als Verbindung zwischen beiden
Konzepten dient das Mehrebenen-Konzept.

Als methodische Konzepte werden hier grundlegende Strukturen der Modellie-
rungswerkzeuge verstanden. Zwei methodische Konzepte sind dabei anhand der
zeitlichen Komponenten ihrer Methoden zu unterscheiden:

Statische Konzepte werden fur weitgehend zeitinvariante und damit raumorientierte
Modellierungsziele genutzt. Einige der sehr vielfaltigen Beispiele hierfur sind geologi-
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sche 3D-Modelle, wie in WYCISK ET AL. (2002) und WYCISK ET AL. (2003) beschrieben,
sowie die meisten umweltgeologischen Modellierungen, morphologische Modelle
(Gelandemodelle) und Landschaftsmodelle.

Dynamische Konzepte fokussieren auf stark zeitabhangige Modellierungsziele, wie
z.B. den Transport von Stoffen in Atmosphare, Boden und Grundwasser, die Auswir-
kungen von Hochwasser oder die Entwicklung von Grundwasserressourcen. Der ka-
tegorischen Aussage von BLUMENSTEIN ET AL. (2000), geowissenschaftliche Modelle
seien immer dynamisch, kann hier nicht gefolgt werden. Andererseits missen bei
den dynamischen Modellen stationare Modelle (Gleichgewichtsmodelle) und instatio-
nare Modelle unterschieden werden, wie es BLUMENSTEIN ET AL. (2000) fur den Be-
reich der Geoodkologie und beispielsweise KINZELBACH (1986) fur den Bereich der
Grundwassermodellierung beschreiben.

Anders als die statischen Konzepte, die Zeitaspekte nur in Ausnahmefallen berutck-
sichtigen konnen, ist bei dynamischen Konzepten der raumliche Aspekt sehr haufig
mit zu verarbeiten.

Beide methodischen Konzepte treffen sich im Bereich der Hydrogeologie und Um-
weltgeologie und haben ihre eigenen, spezifischen Anforderungen und Realisie-
rungswege. Hydro- und Umweltgeologie bilden damit eine wesentliche Verbindung
zwischen statischen und dynamischen Modellierungskonzepten, was insbesondere in
Kapitel 3 naher dargestellt wird.

Die mit Hilfe statischer Konzepte erstellten Modelle dienen oft als Lieferanten fur
raumliche Grundlageninformationen der dynamischen Modelle. Hierbei werden sie oft
in vereinfachter Weise implementiert, wobei die Definition der Schnittstellen zwischen
beiden besonders wichtig ist.

Die Entwicklungslinien der Umsetzung der methodischen Konzepte waren zunachst
vollig unterschiedlich:

Statische raumliche Modelle wurden im Landschaftsbau, Maschinenbau und der Ar-
chitektur entwickelt und sehr stark verfeinert. Die Ubernahme der bereits fertigen di-
gitalen Verfahren in die geologische Modellierung erfolgte seit Mitte der 1980er Jah-
re. Einige der ersten Werkzeuge stammen von Geographischen Informationssyste-
men (GIS) ab, andere wurden aus CAD-Applikationen entwickelt. In der Lagerstat-
tenexploration wurden ebenfalls im geologischen Umfeld statische Entwicklungs-
werkzeuge implementiert, die den besonderen geologischen Anforderungen gerecht
wurden.

Dynamische Modelle wurden bereits in den 1970er Jahren computergestutzt imple-
mentiert, z.B. in MEADOWS ET AL. (1972). Sie waren zunachst eindimensional. Im Be-
reich der Hydrogeologie wurden aber bereits in den 1980er Jahren Modelle mit Be-
rucksichtigung raumlicher (2D-Informationen) erstellt (LUCKNER & SCHESTAKOW 1986,
KINZELBACH 1986, DIERSCH 1984).

Beiden methodischen Konzepten ist gemeinsam, dass sie, mit wenigen Ausnahmen,
die kaum praktisch nutzbar sind, statistische und deterministische bzw. physikalische
Methoden nutzen. Die Anteile variieren in den einzelnen Systemen, weshalb eine
Klassifizierung in diese beiden Endpunkte einer fast kontinuierlichen Reihe, wie sie
von BOSSEL (1994) vorgenommen wurde, kaum praktikabel ist.

Die beiden methodischen Konzepte unterscheiden sich nicht nur in der Fokussierung
auf die jeweilige(n) Dimension(en), sondern Ubertragen den jeweiligen Fokus auch
auf die Abgrenzung und die Skalen der erstellten Modelle: Statische Modelle sind
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meist kleinraumig und raumlich hoch auflésend (Ausnahme bilden Reservoirmodelle
der Lagerstattenkunde), wahrend die dynamischen Modelle oft die integrierende Be-
trachtung grofRerer RGume und eine zeitlich hohe Auflosung liefern (Ausnahme bil-
den hier die globalen Klimamodelle, GCM). Das Kapitel gliedert sich auf dieser
Grundlage entsprechend Abbildung 8:

Einfuhrung
v v
2.1 Statische Konzepte 2.2 Dynamische Konzepte
Statistisch —: ETe§F<r|pt|\_d lEﬁetermmlsn_scﬁ Statistisch B Analytisch T Mumerisch
konstruktiv prozessbasiert _!_ 1

| T

2.3 Raum-zeitliche Aspekte
der Modellierungskonzepte

2.4 Modellbeispiele

Abbildung 8: Grafische Ubersicht des Kapitels 2. Zur besseren Orientierung ist diese Grafik in
den folgenden Unterkapiteln als Miniatur vorangestellt.

Bei der zu berlcksichtigenden Datenbasis unterscheiden sich die Modellierungsme-
thoden erheblich:

Alle statistischen Modellierungssysteme bauen zunachst ausschliel3lich auf sog. ,har-
ten“ Daten — hier Messwerten — auf und konnen daraus verschiedene gleich wahr-
scheinliche Modelle (Realisierungen) erzeugen. Die eingesetzten Methoden sind alle
nicht eindeutig. Die verschiedenen Ebenen statistischer Auswertung sind detailliert in
BLOSCHL (1996) beschrieben. Lediglich durch Ergdnzungen der Datenbasis um be-
grundet vermutete, ,weiche” Daten, die allerdings den Status von ,harten” Daten be-
kommen, konnen auch zusatzlich geologische Kenntnisse in die Modellierung mit
einflieBen. Im Vergleich dazu sind die Methoden zur Generierung der Ergebnisse
sehr unspezifisch. Sie kdnnen auf eine Vielzahl sehr unterschiedlicher raum-zeitlicher
Ausgangsdaten angewendet werden.

In deskriptiven Modellierungssystemen werden mit Hilfe meist konstruktiver Metho-
den, die zusatzlich auch ,weiche” Daten bertcksichtigen, Einschrankungen der sta-
tistischen Modellrealisationen vorgenommen. So konnen z.B. Kenntnisse uber Rin-
nenverlaufe in der Geologie oder andere deskriptive Gesetzmaligkeiten zusatzlich
genutzt werden. Auch die konstruktiven bzw. deskriptiven Methoden sind nicht ein-
deutig. Es sind durchaus noch — theoretisch unendlich viele — verschiedene Realisa-
tionen moglich.

Deterministische bzw. Prozess-Modellierungssysteme nutzen analytische und nume-
rische Methoden zum Aufbau von Modellen, die weniger auf der Interpretation von
Messdaten als auf der Erkenntnis Uber physikalische, deterministische Gesetzma-
Rigkeiten beruhen. Deterministische Verfahren sind eindeutige Verfahren, d.h. aus
einem gegebenen Satz von Einflussgrofien wird durch die deterministische Methode
genau ein Satz von Zielgrof3en erzeugt.

Zur Nutzung numerischer Methoden mussen oftmals alle drei vorgenannten Metho-
den gemischt werden, um ein funktionsfahiges Modell zu erstellen: Die Datengrund-
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lage, die meist mit statistischen und/oder konstruktiven Methoden erzeugt werden
muss, weil die modellrelevanten Daten meist nicht in der erforderlichen Auflésung als
Messdaten zur Verfugung stehen, wird mit physikalischen und deterministischen Ge-
setzmaligkeiten verknupft.

2.1 Statische methodische Konzepte und Methoden in der Hydro-

geologie
Statische Konzepte, statische Systeme und stati- | Eintahnng . |
sche Werkzeuge sind im Bereich der Modellierung L?:.s:ew-an.-."mm...J [ roeee ]
sehr weit verbreitet: ! - J 1'

Z 3 Raum=zeftliche Aspekie
der Modellwmungskon reple

e Architektur: Nachbildung von Gebauden.

2 4 Modelboispaie

e Ingenieurwissenschaften: Berechnung der Statik f.-----oooo 2250800 oo
von Gebauden, Darstellung und Berechnung von
Werkzeugen, Fahrzeugen usw.

e Landschaftsplanung: Modellierung der gestalterischen Elemente.

e Mathematisch-statistische Modelle: Die z.B. in der Lagerstattenkunde entwickelten
statistischen und insbesondere auch geostatistischen Verfahren und die mit ihnen
aufgebauten Modelle sind zwar zur Vorbereitung dynamischer Modelle oft sehr
wichtig, aber diese Modelle betrachten dynamische Prozesse mit statischen Me-
thoden.

e Umweltgeologische Bewertung: Bewertungsmodelle, die mit Hilfe von raumlichen
Analysen die von VAN BERNEM (2001) aufgezeigten Sensitivitats-, Risiko- und Ge-
fahrdungsuntersuchungen ermaoglichen.

Ziel von statischen Modellierungen sind insbesondere strukturelle und datenanalyti-
sche Fragestellungen. Einige Beispiele aus dem hydro- und umweltgeologischen
Kontext:

e Die dreidimensionale Verbreitung von Grundwasserleitern und —geringleitern ein-
schlieBlich raumlicher Parameterverteilungen.

e Die Analyse potentieller Fliewege im Grundwasser.

e Die Berechnung der Grundwasserneubildung auf der Grundlage von Boden-,
Landnutzungs-, Grundwasserflurabstands- und Klimadaten.

e Die Berechnung der Grundwassergeschutztheit oder —gefahrdung aufgrund einer
Vielzahl hydrogeologischer, pedologischer und landnutzungsspezifischer Daten.

o Statische Expositionsbewertungen bei Altlasten und flachenhaften Stoffeintragen.

Trotz der Vielzahl der Einsatzmdglichkeiten statischer Modelle stehen in der Hydro-
geologie meist dynamische Prozesse im Mittelpunkt der Fragen. Daher sind hier sta-
tische methodische Konzepte zunachst nicht im Fokus der Modellentwicklung, son-
dern werden fur die Erstellung des geologischen Modells und des Strukturmodells
gebraucht.

Allen statischen und raumbezogenen Modellen ist gemeinsam, dass ihre Ergebnisse
in einer diskretisierten, d.h. nicht oder nur quasi-kontinuierlichen Form vorliegen.
Hierbei werden bevorzugt regelmaRige Gitter (GRIDs) genutzt. Die Moglichkeit der
Verarbeitung in Form unregelmaliger Dreiecksnetze ist jedoch ebenfalls gegeben.
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In groben Zugen konnen drei Entwicklungslinien statischer raumlicher Modellie-
rungsmethoden unterschieden werden, zwischen denen es bei der Implementation in
Form von Modellierungswerkzeugen jedoch flieRende Ubergange gibt:

o statistische Methoden,
e konstruktive bzw. deskriptive Methoden und
e deterministische bzw. prozessbasierte Methoden.

Die Auswahl einer Methode reflektiert gleichzeitig die Sichtweise des Bearbeiters bei
der Abgrenzung der modellierten Teilkorper:

Die Grundlage aller statistischen Methoden ist, dass sie auf der Basis ein und des-
selben Eingangsdatensatzes eine Vielzahl gleich wahrscheinlicher Realisierungen
erzeugen koénnen. Hierbei kdnnen entweder weitgehend kontinuierliche Ubergénge
zwischen Teilkorpern praferiert werden, z.B. durch raumliche Analysen und geosta-
tistische Interpolationen, oder die vollstandige Heterogenitat der gesamten Daten-
grundlage als Mal} fur die Heterogenitat der Realisation zugrunde gelegt werden.

Konstruktive Methoden schranken die statistischen Realisationsmoglichkeiten auf-
grund zusatzlicher Informationen ein. Diese zusatzlichen Informationen sind keine
harten Daten, denn diese wurden bereits in den statistischen Methoden genutzt,
sondern Erkenntnisse Uber Gesetzmalligkeiten, wie z.B. in der Geologie Analogie-
schlusse, genetische, geometrische oder raumliche Zusammenhange. Auch Proxy-
Daten, die auf die eigentlichen Eingangsgrof3en schlieden lassen, konnen genutzt
werden, ohne eine direkte Funktion zwischen Proxy-Daten und Eingangsgrofe defi-
nieren zu mussen. Konstruktive Methoden bewirken in geologischen Modellen zu-
nachst eine scharfe Abgrenzung von Teilkorpern, die nachtraglich durch eine statisti-
sche Parameterverteilung wieder relativiert werden kann.

Prozessbasierte, deterministische Methoden sind sehr vielfaltig und umfassen analy-
tische und numerische Methoden. Sie werden zur Entwicklung statischer Modelle
bisher sehr selten eingesetzt, da sie meist dynamische Grunddaten voraussetzen
und dynamische Prozesse abbilden.

Die statistischen Methoden basieren auf deskriptiven Grunddaten und versuchen,
uber verschiedene Interpolationsmethoden eine zumindest 2,5D-Verteilung zu er-
zeugen. Auch die Ergebnisse sind vornehmlich deskriptiv. Die Entwicklung der ein-
gesetzten statistischen Verfahren vollzog sich von den einfach raumlich interpolie-
renden Verfahren (Thiessen-Polygone bzw. Nearest Neighbor-Verfahren, Gewichtete
Raumliche Mittel bzw. Inverse Distance Weighted Verfahren und Dreiecksinterpolati-
on bzw. Triangular Irregular Network) zu geostatistischen Verfahren mit einer vorge-
schalteten Dateninterpretation bzw. —analyse, wie z.B. Kriging und Konditionale Si-
mulation. Letztere Verfahren sind daher ansatzweise bereits interpretativ zu nennen.

KOLTERMANN & GORELICK (1996) tragen in ihrem Ubersichtsartikel eine Fille von Bei-
spielen der Ausfuhrung verschiedener Modellierungsmethoden fur die als hydrogeo-
logisches Strukturmodell bezeichneten raumlichen Verteilungen der Grenzflachen
sowie der Parameter hydraulische Durchlassigkeit und Porositat (in einigen Fallen
auch effektive Porositat) von numerischen Grundwasserstromungsmodellen zusam-
men.

Deskriptive und konstruktive Methoden werden insbesondere fur die Entwicklung
geologischer Modelle genutzt. Hierfur ist eine prazise Stratifizierung der Eingangsda-
ten (Bohrdaten, geologische Karten, ggf. geophysikalischer Daten) notwendig, um
daraus ein Modell geometrisch exakt voneinander getrennter geologischer Korper zu
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erstellen. Konstruktive Methoden nutzen daher schon bei den Datengrundlagen In-
terpretationen. Auch die anschlieRenden Modellierungsverfahren sind sehr viel star-
ker interpretativ als die statistischen Verfahren. Als deskriptiv sind jedoch auch hyd-
rogeologische Modelle zu bezeichnen, die lediglich konzeptionellen Charakter haben,
wie z.B. in FH-DGG (1999) beschrieben.

Prozessbasierte Methoden werden insbesondere flr genetische Fragestellungen ge-
nutzt. Daher ist ihr Einsatzbereich bisher eng begrenzt. Neben der Lagerstattener-
kundung sind aber auch umweltgeologische Fragestellungen denkbar. Prozessba-
sierte Methoden sind bereits bei den Eingangsdaten neben der Interpretation auch
auf weitergehende, von einem Prozessverstandnis getragene Kenntnisse angewie-
sen.

Da statischen Modellierungskonzepten die Zeitkomponente fehlt, ist die Mdglichkeit
prognostischer Aussagen per Definitionem zunachst ausgeschlossen. Die Realisati-
onen (Modelle) zeigen jedoch mdgliche Entwicklungen auf, so z.B. die Moglichkeiten
von Wasserwegsamkeiten zwischen Grundwasserleitern.

In den folgenden Kapiteln wird der Fokus auf geologische, hydro- und umweltgeolo-
gische sowie hydrologische Fragestellungen und Beispiele eingeschrankt.

Univariate Lineare Interpol. Verbreitungs-
Methoden: Markov-Ketten karten Konstruktive
,Travelling Ants" Grenzflachen- Methoden
Genetic Alg. isohypsen
> Fuzzy Logic Profilschnitte
Fraktale
¥ ” I
. Geostatistik -
t
Multivariate Korrelationen
*| Methoden:  Faktoren- und
Clusteranalyse

Fliek-Modelle Genese-Modelle

Sedimentolog. Erosions Modelle
Modelle

Abbildung 9: Statistische, konstruktive und prozessbasierte Methoden in der statischen Model-
lierung.

2.1.1 Statistische Methoden

Bei den statistischen Methoden sind zunachst univariate und multivariate Verfahren
zu unterscheiden: Wahrend die ersteren sich auf die Schatzung eines Parameters im
Raum konzentrieren, geht es bei den multivariaten Verfahren darum, statistische Ab-
hangigkeiten zu identifizieren und dies fur die Verteilungsberechnung zu nutzen. Uni-
und multivariate Verfahren, die nicht zur raumlichen Interpolation genutzt werden
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konnen (z.B. Berechnungen statistischer Kennwerte wie verschiedene Mittelwerte,
Schiefen, aber auch Faktoren- und Clusteranalysen) werden hier nicht weiter be-
trachtet.

Raumlich-statistische Methoden sind zunachst auf die Erstellung von 2.5D-
Oberflachen ausgerichtet worden. Durch Verknupfungen von Grenzflachen und
Schliel3ung der Korper konnen dann 3D-Korper erstellt werden, die wesentlich weiter
gehende Auswertungen zulassen als die Oberflachen.

Interessant ist die Fragestellung, wie bei der Berechnung von Verteilungen innerhalb
dieser 3D-Korper vorgegangen wird, wenn also auf der Grundlage der 3D-raumlichen
Struktur Parameterverteilungen (multidimensional) berechnet werden. Die Beschrei-
bung der Abhangigkeiten mehrerer Variablen voneinander ist zwar beispielsweise
durch die Cokriging-Verfahren, wie in WACKERNAGEL (1995) ausgefuhrt, vorhanden,
die bisherigen praktischen Anwendungen sind jedoch auf 2.5D-Falle beschrankt.

Datengrundlage geologischer statistischer Modelle sind zunachst, wie bei den in Ka-
pitel 2.1.2 behandelten konstruktiven Methoden, Bohrinformationen. Die Implementa-
tion von Expertenwissen ist nur sehr bedingt, z.B. durch virtuelle Bohrpunkte, mog-
lich.

Methodisch werden sowohl fur die Interpolation geologischer Strukturen als auch fur
Interpolationen von Parametern weitgehend geostatistische Methoden eingesetzt.
Sie bieten vor der eigentlichen Interpolation die Moglichkeit einer weit Uber die nicht
raumliche Statistik hinausgehenden Datenanalyse mittels Variogrammetrie. Diese
ermoglicht auch das Einbringen von Kenntnissen des Bearbeiters. So beschreiben
DAvis (1986), DEUTSCH & JOURNEL (1992), SCHAFMEISTER-SPIERLING (1990), SCHAF-
MEISTER (1998) und SCHAFMEISTER (1999) Methoden, z.B. fur Teilgebiete getrennte
Variogrammmodelle zu nutzen. AnschlieRend mussen die Interpolationsergebnisse
zusammengesetzt werden.

Neben der Geostatistik sind eine Reihe weiterer methodischer Ansatze entwickelt
worden, die jedoch aus verschiedenen Grinden selten genutzt werden:

e Markov-Ketten wurden von Luo (1993) fur ein- und zweidimensionale Interpolatio-
nen von Bohrprofilen und zur Schatzung von Erzgehalten in der Lagerstattenkun-
de genutzt und konnen prinzipiell auch fur die Interpolation von hydrogeologischen
Parametern genutzt werden.

e Fraktale werden in der Hydrologie zunehmend eingesetzt (KORVIN (1992), BLOSCHL
1996). In der Hydrogeologie sind die Ansatze fur die Generierung statischer Mo-
delle mit dieser Methode leider noch nicht sehr verbreitet. DIMRI (2005) zeigt je-
doch eine Reihe Anwendungen aus der Geophysik, die auch fur die Erstellung
hydrogeologischer Modelle, insbesondere fur Parameterverteilungen, genutzt
werden konnen. KORVIN (1992) zeigt Beispiele fur die Berechnung von Permeabili-
taten von Festgesteinen auf, die durch fraktale Verteilungen von Tonmineralen
bestimmt werden. HECHT (2004) beschreibt die Anwendung von Fraktalen auf die
KorngroRenverteilungen und Stérungsmuster, die im Bereich der Festgesteine
auch hydrogeologisch von Bedeutung sind.

e Genetic Algorithms (DAvis 1991) und Simulated Annealing sind weitere Erfolg ver-
sprechende Methoden zur Generierung geologischer Strukturen, die allerdings
uber vereinzelte Experimente nicht hinausgekommen sind, obwohl sie in anderen
Wissenschaftsbereichen bereits seit langem etabliert sind.
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e Mit Fuzzy Logik konnen ebenfalls Modellstrukturen aufgebaut werden. NORDLUND
(1999) zeigt auf, wie fur den Bereich der Lagerstattenerkundung grof3raumige se-
dimentologische Modelle aufgebaut werden kdnnen.

e Die Algorithmen der ,Travelling Ants“-Methode (DORIGO & GAMBARDELLA 1997)
wurden bisher noch nicht auf geologische Fragestellungen angewendet, obwonhl
ihr Einsatz vielversprechend ist, da sie bereits erfolgreich in der Geographie ge-
nutzt werden.

Methodenvergleiche wurden bisher vornehmlich fur geostatistische Verfahren vorge-
nommen, z.B. von SCHAFMEISTER-SPIERLING (1990), HEINRICH (1992) , KOLTERMANN &
GORELICK (1996), waren aber sicher auch fur die anderen statistischen Verfahren
natzlich.

2.1.2 Deskriptive und konstruktive Methoden

Die konstruktiven Methoden zur raumlichen geologischen Modellierung stutzen sich
im Wesentlichen auf die klassischen Verfahren der Konstruktion von vertikal-ebenen
Profilschnitten und horizont-orientierten Verbreitungskarten und sind damit deskriptiv
zu nennen. Hierbei konnen nicht nur stratigrafische und lithologische Kenntnisse,
sondern auch fazielle und genetische Konzepte einflieen und damit eine Verdich-
tung von Informationen durch das Wissen des Bearbeiters bewirken. Die grundle-
genden Methoden der Anwendung im geologischen Bereich sind sehr ausflhrlich,
beispielsweise in GROSHONG (1999), dargestellt. Die Umsetzung dieser Methoden
mit Hilfe der EDV, die in WYCISK ET AL. (2002), BECKER-HAUMANN (2005) und SOBISCH
(2000) beschrieben ist, erzeugt eine Datenmenge, die mit einfachen statistischen
Methoden (Triangulation) zu flachendeckenden Grenzflachen verarbeitet werden
kann.

Wahrend die statistischen Methoden sich gerade im Bereich der Geostatistik in den
letzten Jahrzehnten sehr schnell entwickelt haben, kommen die konstruktiven Me-
thoden nahezu ohne Veranderungen der Arbeitsweise aus.

Bei Anderungen der Datenbasis sind konstruktive Methoden gegenlber statistischen
Methoden oft im Nachteil, da moglicherweise zusatzliche Profilschnitte angelegt wer-
den mussen und dann der gesamte Modellierungsprozess in wesentlichen Teilen
neu durchgefuhrt werden muss, was bei diesen Methoden wesentlich umfangreicher
ist als bei (geo)statistischen Methoden.

2.1.3 Deterministische bzw. prozessbasierte Methoden

Prozessbasierte Methoden zur Entwicklung statischer Modelle sind insbesondere in
der Sedimentologie sehr weit verbreitet. Sie stehen rein methodisch zwischen den
rein statischen Modellierungskonzepten und den dynamischen Konzepten, da sie fur
die Erstellung der fertigen statischen Modelle eine Reihe dynamischer Prozesse be-
rechnen. HsSU (1989) tragt bereits grundlegende Berechnungsmethoden zusammen,
LEE & HARBAUGH (1991), MARTINEZ (1991), WENDEBOURG & ULMER (1991), TIPPER
(1991) und CSIRO (2004) stellen Computerprogramme bzw. Programmmodule vor,
die insbesondere klastische fluviatile und klastische sowie chemoklastische und or-
ganisch-klastische marine Sedimentationsszenarien beschreiben. Auch fur die Mo-
dellierung von magmatischen Vorgangen wurden neben den Diagrammen zu Mine-
ralparagenesen usw. bereits konkrete Methoden entwickelt (GUGLIELMO 1991).

BRAUER (2002) zeigt, wie turbulente hydrodynamische Fliel3prozesse durch Fraktale
abgebildet werden kdonnen, womit auch die mit den FlieBprozessen verbundenen
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Sedimentationsprozesse und damit auch Verteilungen der hydrogeologischen Para-
meter in fluviatil gepragten Schichten besser verstanden werden konnen. Die Be-
rechnung von Fraktalen als eigentlich statistische Methode nutzt zusatzlich zu rein
statistischen Grofden dabei auch GrofRen, die aus den sedimentologischen Prozes-
sen abgeleitet werden.

MuiR WooD (2004) fuhrt eine Reihe insbesondere geotechnischer und ingenieurgeo-
logischer Parameterverteilungen durch empirische Modelle auf geologische Prozesse
zuruck. Auch diese, weitgehend auf in situ Messungen oder Labormessungen der
Gesteinsparameter beruhenden Modelle basieren jedoch nicht auf der geologischen
Genese des Gesteins, sondern eher auf einigen wenigen Grundannahmen Uber Pa-
rameterverteilungen.

ADAM (2003) geht in der Analyse von Verteilungen (,patterns®) wesentlich weiter. Er
beschreibt die Prozesse, die zu diesen Verteilungen fuhren, mit mathematisch-
physikalischen Grundlagen. Leider sind seine Beispiele fur die Hydrogeologie nur in
Ausnahmen und in bestimmten Bereichen interessant. Aber die Grundintention, na-
turliche Verteilungen durch mathematische Beschreibung der zugrunde liegenden
Prozesse zu erklaren, ist ein sehr wesentlicher Anstol} fur weitergehende geologi-
sche und auch hydrogeologische Untersuchungen, da hierdurch die reine statistische
oder konstruktive Auswertung mit zusatzlichem geologischem Wissen erweitert wer-
den kann.

Geologische Prozesse sind haufig erstens irreversibel und zweitens sehr langfristig.
Zudem gibt es sehr diskontinuierlich ablaufende Prozessanteile. Dadurch sind viele
Prozesse nicht experimentell fassbar. Die prozessbasierten Beschreibungen von Pa-
rameterverteilungen sind daher und auch aus systematisch-theoretischen Grinden
nicht einfach zu entwickeln und zu beschreiben. Konzeptionelle Modelle helfen hier
zunachst weiter, sind aber nur ein erster Schritt.

Bodenerosions- und —sedimentations-Modellierungen, wie sie mit Hilfe der Universal
Soil Loss Equation (USLE) (WISCHMEIER & SMITH 1978) durchgefuhrt werden kdnnen,
dienen derzeit nur zur Berechnung von Bodenabtrag, konnten aber auch zur Berech-
nung raumlicher Verteilungen hydrogeologischer Parameter in Sedimentgesteinen
weiterentwickelt werden. Teilweise wurden diese Modellierungsmethoden bereits in
fertige GIS-Applikationen oder als Module in GIS-Werkzeuge integriert.

In der Hydrogeologie konnen stationare numerische Grundwassermodelle als Grenz-
fall zwischen dynamischen Modellen und statischen Modellen angesehen werden.
Sie sind prozessbasiert, benodtigen allerdings fur die Belegung mit Strukturen, Para-
metern und Randbedingungen meist auch statische und konstruktive Methoden. lhre
Grundlage sind zunachst Stromungsnetze, aus denen dann vollstandige Stro-
mungsmodelle erzeugt werden.

In der Hydrochemie spielen die Modellierungssysteme fur Gleichgewichtsreaktionen
eine ahnliche Rolle. Auch sie stellen einen Spezialfall dynamischer Modelle dar.

Fur die Nutzung prozessbasierter Methoden ist die Frage entscheidend, welche Pro-
zesse in welchen Skalenbereichen berlcksichtigt werden sollen. Den betrachteten
Prozessen werden daher sinnvollerweise charakteristische Skalenbereiche zugeord-
net.
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2.2 Dynamische methodische Konzepte und Methoden in der Hyd-
rogeologie

Dynamische methodische Konzepte wurden bereits |

sehr fruh bei der Modellierung in der Hydrogeologie
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Auch bei den dynamischen methodischen Konzepten ist eine Einteilung entspre-
chend der in ihnen eingesetzten Methoden moglich:

e Statistische Methoden vernachlassigen oft die prozessualen Strukturen und geben
nur statistische Zusammenhange wieder. Hier sind insbesondere Zeitreihenanaly-
sen (Trend-, Periodizitats- und Autokorrelationsanalysen), Korrelationsanalysen
und Faktoren- und Clusteranalysen zu nennen, die auch Hinweise auf Prozesse
geben, wie in GOSSEL (1999) fur Prozesse der Grundwasserneubildung und der
Verbindung Grundwasser-Oberflachenwasser gezeigt wurde. Besondere Bedeu-
tung haben statistische Verfahren in der hydrologischen Einzugsgebietsmodellie-
rung (z.B. DYCKET AL. (1980b)).

e Analytische Methoden sind ein klassisches Arbeitsgebiet der Hydrogeologie im
Bereich der Bestimmung von Aquiferparametern, z.B. durch Pump-, Auffull- oder
Slug & Bail-Versuche.

e Bei der Grundwassermodellierung haben sich numerische Verfahren bereits seit
etwa 10 bis 15 Jahren durchgesetzt.

Gerade die statistischen Methoden sind nicht nur in statischen und dynamischen me-
thodischen Konzepten vertreten, sondern sie nehmen auch von den Methoden selbst
eine Mischstellung ein. In dynamischen Konzepten sind sie eher statisch in der Aus-
wertemethode (z.B. Korrelationsanalyse). Die meisten statistischen Methoden kon-
nen sowohl in statischen Konzepten wie auch in dynamischen Konzepten eingesetzt
werden.
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Abbildung 10: Statistische, analytische und numerische Methoden in der dynamischen Model-
lierung.

2.2.1 Statistische Methoden

Besonders weitgehend werden statistische Methoden in der Hydrologie bei der Be-
trachtung von Einzugsgebieten und der Analyse von Abflussmessungen eingesetzt.
Gerade die in DYCK ET AL. (1980a) und DYCK ET AL. (1980b) beschriebenen Metho-
den sind zum Uberwiegenden Teil stochastische Methoden mit erheblichen statisti-
schen Anteilen. Fur dynamische Untersuchungen werden insbesondere Zeitreihen in
Form von Ganglinien analysiert. In der Hydrogeologie werden mit diesen Methoden
nicht nur Wasserstandsganglinien ausgewertet, sondern auch Konzentrationsgangli-
nien. Die wesentlichen Elemente der Zeitreihenauswertung sind die Trendanalyse,
Periodizitatsanalyse und die Autokorrelationsanalyse. Besondere Anforderungen
werden an die Methoden durch die Einmaligkeit (bzw. fehlende Wiederholbarkeit)
und gleichzeitig teilweise Unregelmaligkeit der Messzeitpunkte gestellt. Durch zu-
nehmende Automatisierung (und zuverlassigere Messgerate) konnen die Anforde-
rungen sauberer statistischer Verfahren besser erfullt werden. In GOSSEL (1999)
werden auf der anderen Seite Verfahren vorgestellt, auch mit nicht aquidistanten Da-
tenreihen zu arbeiten. Diese praxisorientierten Verfahren sind allerdings sehr re-
chenaufwandig und nur mit Hilfe der EDV einzusetzen. In der Hydrologie werden ins-
besondere Abflusszeitreihen (Hochwasser- und Niedrigwasserabflusse), aber auch
meteorologische Daten wie Niederschlagsdaten (siehe z.B. BARDOSSY 1993) analy-
siert. Hier geht es auch nicht nur um die o0.g. zeitreihenanalytischen Untersuchungen
auf Trend, Periodizitaten und Autokorrelationen, sondern insbesondere um die statis-
tisch abgesicherte Vorhersage von Spitzenwerten des Abflusses und des Wasser-
standes aus voneinander abhangigen oder unabhangigen tributaren Flusssystemen.

2.2.2 Analytische Methoden

Die Bestimmung hydrogeologischer Parameter ist ein klassisches Einsatzgebiet ana-
lytischer Methoden, wie z.B. die analytische Beschreibung des Zeit-
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Absenkungsverhaltens bei Pumpversuchen oder bei Slug & Bail Tests. Diese Verfah-
ren sind aufgrund ihrer Komplexitat jedoch meist auf idealisierte Falle und unter ein-
schrankenden Voraussetzungen einsetzbar. Einige Einschrankungen seien hier ge-
nannt, obwohl durch Weiterentwicklungen, die umfangreich in BRUGGEMANN (1999)
beschrieben sind, die Einsatzmaoglichkeiten wesentlich erweitert wurden:

¢ Die Berechnungen sind meist nur fur homogene Aquiferbereiche zulassig.
¢ [sotropie ist fur viele Methoden ebenfalls eine Voraussetzung.

e Die Berechnungen sind nur fur relativ einfache Versuchsanordnungen |osbar;
komplexere Anordnungen sind nur durch Analogieschlusse berechenbar.

Ausschlaggebend fur die Erweiterungen und Entwicklungen neuer Verfahren war der
Einsatz von EDV-Werkzeugen. Hierdurch konnten auch sehr komplexe Gleichungen
gelost werden. Gleichzeitig stiegen die Moglichkeiten der Visualisierung gerade der
dynamischen Vorgange.

2.2.3 Numerische Methoden

Seit etwa Mitte der 1980er Jahre werden numerische Methoden bei der Modellierung
von hydrogeologischen Systemen eingesetzt. LUCKNER & SCHESTAKOW 1986, KINZEL-
BACH 1986, DIERSCH 1984 sowie MCDONALD & HARBAUGH (1988) ubernahmen Metho-
den aus dem Ingenieurbereich und entwickelten sie fur die Hydrogeologie weiter, die
dazu geeignet waren, die hochgradig nichtlinearen Gleichungssysteme, die sich aus
Kontinuitatsgesetz und Darcy-Gleichung ergeben, iterativ zu I6sen und damit zu line-
arisieren. Numerische Methoden wurden darauf aufbauend auch fur die Erstellung
globaler Klimamodelle und Abflussmodelle genutzt. So beschreibt ROBINSON (2001)
die Wechselwirkungen zwischen Atmosphare und terrestrischen wie extraterrestri-
schen Energiequellen zwar zunachst analytisch, setzt sie dann jedoch durch Diskre-
tisierung um. Auch die von CLAUSSEN & GAYLER (1997) und KuBATzKI & CLAUSSEN
(1998) sowie von DOLL & FOHRER (1999) beschriebenen klimatischen und hydrologi-
schen Modelle sind ohne numerische Methoden nicht I6sbar.

Die numerischen Methoden basieren darauf, nichtlineare Gleichungssysteme durch
Diskretisierung iterativ zu I6sen. Hierbei werden Raum und/oder Zeit in kleine Teilab-
schnitte aufgeteilt, fur die eine lineare Losung bei Konstanz der Parameter und
Randbedingungen innerhalb dieses Teilabschnitts angenommen wird. Insofern liegt
hier eine Analogie zu den raumlichen Interpolationsverfahren vor, die unter 2.1.1 be-
schrieben wurden, was fur die raumlichen Aspekte der dynamischen Modellierung
sehr stark genutzt wird. Numerische Verfahren sind daher meist bei ihrer Umsetzung
in Modellierungssysteme, Modellierungswerkzeuge und Modelle ohne geeignete In-
terpolationswerkzeuge kaum einsetzbar. Die Zusammenhange zwischen Parame-
tern, Randbedingungen und Ergebnissen der Modellierung sind trotz der Diskretisie-
rungen nicht linear, was die Kalibrierung von Modellen erheblich erschwert.

Bei der zeitlichen Diskretisierung kommen anders als bei der raumlichen Modellie-
rung haufig automatisch adaptierende Konzepte zum Einsatz. Diese orientieren sich
an den innerhalb eines Berechnungszeitschritts stattfindenden Veranderungen der
ZielgroRe aufgrund von Anderungen der Randbedingungen und/oder Parameter.
Werden bestimmte benutzerdefinierte Kriterien Uberschritten, wird automatisch der
Berechnungszeitschritt verkleinert bzw. bei Einhaltung des Kriteriums vergrofRert,
wenn keine weiteren Vorgaben, z.B. fur die benutzerdefinierte Ausgabe zu bestimm-
ten Zeitpunkten vorliegen.
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2.3 Raum-zeitliche Aspekte der Modellierungskonzepte

Bezlglich der Dimensionierung lassen sich die sta- |
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3D-Konzepte werden fur raumlich differenzierte Fragestellungen eingesetzt, bei de-
nen geologische Strukturen von Bedeutung sind. Fur hydrologische Modellierungen
wird die dritte Dimension meist durch die Aufteilung der Prozesse entsprechend dem
Vertikal-/Horizontal-Prinzip und dem Topologieprinzip aufgeldst.

Bei den statischen Modellen spielt die horizontale Abgrenzung des Modellgebiets
eine untergeordnete Rolle. Die Aussagefahigkeit wird unter Beachtung des Ziels der
Modellierung nicht durch die Dimensionierung beeinflusst.

Die Abgrenzung geologischer Modelle sollte sich selbstverstandlich an den zu model-
lierenden geologischen Korpern orientieren, soweit sie sich aufgrund der Datenbasis
abgrenzen lassen.

In der Hydrologie ist die raumliche Skala bzw. der Mal3stab von grof3erer inhaltlicher
Bedeutung als in der geologischen und hydrogeologischen Modellierung. Allerdings
sind raumliche Skalen und Malstabe dort eng mit der Zeitskala verbunden:

e Bis in den Bereich von wenigen 100 m wird die Skala als lokal bezeichnet.
e Bis etwa 10 km reicht der Landschaftsmalistab.

e Grolde Einzugsgebiete werden im regionalen Mal3stab bis etwa 1000 km abgebil-
det.

e Dann folgen der kontinentale Mal3stab und schlieBlich der fur die Hydrogeologie
weniger bedeutsame, aber fur die Klimaforschung wichtige globale Malstab.
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Abbildung 11: Raumliche Skalen bei der hydrogeologischen Modellierung (verdndert nach
BRONSTERT ET AL. 2005)

Fiur die Charakterisierung raumlicher Dimensionen einer Modellierung sind daneben
folgende Arten von Skalen zu unterscheiden:

e Prozess-Skala
e Beprobungs-Skala und
e Modell-Skala

Diese raumlichen Skalen sollten aufeinander abgestimmt sein: Die Gro3e des be-
trachteten Gebiets, die Dichte der Stutzstellen (Beprobung) oder auch der Probenab-
stand, die Aussagereichweite der Proben und die Diskretisierung des resultierenden
Modells sind wesentlich von allen drei Skalen abhangig. Letztlich ist die Prozess-
Skala jedoch dominierend fur die Anpassung der Beprobungs- und der Modell-Skala.

In der Hydrogeologie wie in der Hydrologie mussen zur Abgrenzung des Modellge-
biets andere Kriterien als in der Geologie genutzt werden. Hier spielen Randbedin-
gungen, die sich in der Hydrogeologie ganz wesentlich aus dem in der Anfangsphase
des Modellaufbaus konzeptionell zu entwickelnden Stromungsnetz ergeben, die
mafgebliche Rolle. In die Definition der Randbedingungen kdnnen auch geologische
Aspekte, wie z.B. die Verbreitung von Grundwasserleitern, mit einflieRen. Meist sind
jedoch hydrologische Randbedingungen wie Oberflachengewasser mit definierbaren
Wasserstanden und/oder Wasserzu- oder —abflisse, wie z.B. Wasserscheiden, uber
die der Zufluss ins Gebiet als 0 definiert werden kann, ausschlaggebend.

Von grolderer Bedeutung als der Mal3stab eines geologischen wie eines hydrogeolo-
gischen Modells ist die Diskretisierung des Gebiets. Ahnlich wie in Geoinformations-
systemen im 2D-Raum werden fur die internen 3D-Geometrien drei Konzepte ge-
nutzt, wie z.B. in HERTER & KOOS (2006) und BRINKHOFF (2005) beschrieben:
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Diskrete Volumen sind eine Doméane der statistischen Modellierungsmethoden. Sie
sind vergleichbar den Rastern im GIS und bestehen lediglich aus Quadern oder
Prismen, sodass sich fur jede Modelleinheit lokal dieselbe raumliche Auflosung er-
gibt. Ihre Darstellung ist ausfuhrlich in BAUMANN (2005) und BRINKHOFF (2005) be-
schrieben. Neben regelmalligen Rastern konnen dabei auch sog. Quadtrees und R-
Baume zur besseren raumlichen Erfassung und Darstellung genutzt werden.

Geometrische Konzepte erreichen meist eine bessere Reprasentation geologischer
Korper und werden insbesondere (aber nicht ausschliel3lich) von den konstruktiven
Modellierungsmethoden unterstitzt. Sie ahneln den vektorbasierten, aber nicht topo-
logischen Geometrien in verschiedenen GIS und in einigen Aufsatzen fur CAD-
Systeme. THOMSEN ET AL. (2005) zeigen die Moglichkeiten der Modellierung geologi-
scher Korper mit geeigneten Werkzeugen, insbesondere fur diese geometrischen
Konzepte, aber auch fur die nachfolgend beschriebenen topologischen Konzepte,
auf.

Topologische Konzepte stellen Beziehungen zwischen geometrischen Primitiven her
und sind daher leistungsfahiger in der Auswertung. Die topologischen Geometrien
sind meist hierarchisch geordnet, d.h. eine Linie wird aus den Endpunkten (meist als
Nodes bezeichnet) und zusatzlichen Stutzpunkten (oft als Vertices bezeichnet) auf-
gebaut, ein Polygon aus Linien und ein dreidimensionaler Korper aus Kanten und
Seitenflachen.

Detailliert dargestellt werden diese Datenkonzepte in GROGER & KOLBE (2005) sowie
WU ET AL. (2005) . Diverse Standrads der ISO 19100er Reihe, entwickelt zu wesentli-
chen Teilen vom Open Geospatial Consortium (OGC), konnen als Regelwerke fur die
Darstellung der Primitive in geometrischen Konzepten herangezogen werden. Fur
den Datenaustausch wurde vom OGC die Geography Markup Language (GML, fur
3D-Objekte ab der Version 3 aufwarts definiert) vorgeschlagen, deren Realisierung
sich am Internetstandard Extensible Markup Language (XML) orientiert. Die Umset-
zung dieser Standards ist allerdings selbst in den Werkzeugen der OGC-Mitglieder
noch nicht sehr weit fortgeschritten, sodass immer noch weitgehend auf Konvertie-
rungen zu Rastern oder bestenfalls Dreiecksstrukturen (sog. TIN’s, Triangular Irregu-
lar Networks), die die umhullenden Oberflachen wiedergeben, zurtckgegriffen wer-
den muss (s. Kap. 3.1.3). Die in THOMSEN (2005) beschriebenen raumlichen Operati-
onen sind in weiten Bereichen auf geometrischen wie auf topologischen Objekten
durchfuhrbar.

Fur geometrische und topologische Konzepte gibt es in den numerischen Modellie-
rungssystemen (z.B. Sickerwassermodellierung, Modellierung der ungesattigten Zo-
ne und numerische Grundwassermodellierung) keine Notwendigkeit. Die diskreten
Elemente werden hier als Quader oder Prismen behandelt.

Fiur die raumliche Modellierung wird die Datengrundlage auch anhand geostatisti-
scher Verfahren bewertet. Das Variogramm ermdglicht die Bestimmung der Aussa-
gereichweite. Sie betragt nach BLOSCHL (1996) ein Drittel des Range des Vari-
ogrammodells, allgemeiner kann man jedoch den gesamten Range zugrunde legen.
Daher sollten in sinnvoller Weise Variogramme fur jede Schicht horizontal und verti-
kal erstellt werden, sodass sich daraus die minimal im Modell zu erstellende Volu-
mengrofde statistisch solide durch Multiplikation der Aussagereichweiten berechnen
|asst.

Selbstverstandlich konnen Strukturen, die kleiner als die Auflésung der modellierten
geo-metrischen oder topologischen Korper sind, durch Raster oder unregelmallige
Dreiecke nicht wiedergegeben werden, im Gegenteil: In der Regel muss die Recht-
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ecks- oder Dreiecks- (bzw. Quader- oder Prismen-) Diskretisierung mindestens dop-
pelt so hoch auflosend sein wie die kleinsten darzustellenden Einheiten. Die Umset-
zung in ein GRID (rechteckige oder quadratische Raster, im 3D-Raum Quader) oder
ein TIN (unregelmalige Dreiecke, im 3D-Raum Prismen) ermoglicht visuell zunachst
unterschiedliche Darstellungen, die aber bei entsprechender Auflosung der beiden
Diskretisierungsformen zu keinen nennenswerten Differenzen fuhrt. Die Moglichkeit
einer automatisierten Adaption der Diskretisierung an vorhandene Daten und wieder-
zugebende Strukturen existiert zwar in Form von Quadtree-Datenbdaumen, wird aber
in Modellierungswerkzeugen kaum umgesetzt.

Bei der raumlichen Diskretisierung sind je nach Modellierungsziel und entsprechend
genutztem Modellierungssystem zusatzlich zu den geologisch zu modellierenden
Einheiten auch die hydrologischen und hydrogeologischen Notwendigkeiten zu be-
rucksichtigen. Das reprasentative Elementarvolumen kann zwar nur selten das Mal}
fur die kleinsten Einheiten sein. Aber die Peclet-Zahl muss bei einer moglicherweise
anschlieRenden Transportmodellierung eingehalten werden.

Mit modernen Methoden (z.B. auf der Grundlage von Voronoi- (oder Thiessen-) Po-
lygonen) kann eine Aussage daruber getroffen werden, ob eine Diskrepanz zwischen
Eingangsdaten und Aussagesicherheiten besteht.

Ebenso wie bei der raumlichen Modellierung raumliche Skalenaspekte zu beachten
sind, so ist auch bei der dynamischen Modellierung die zeitliche Diskretisierung fur
das Modellierungsziel von besonderer Bedeutung. Oftmals sind die Ziele prognos-
tisch definiert, womit die Schwierigkeit einer prognostischen Definition der Szenarien,
insbesondere fur die bei der numerischen Modellierung notwendigen Randbedingun-
gen und/oder Parameter, einhergeht. BLOSCHL (1996) zeigt die Probleme, die dabei
entstehen konnen, deutlich auf: Schwer zu ermittelnde und zu berucksichtigende An-
isotropien und neu zu berucksichtigende Modellgebiete sind zwei der wichtigsten
Fehlerquellen fur Szenarien, die selbst auf gut kalibrierten Modellen aufsetzend ent-
stehen konnen. Bei den in dieser Arbeit diskutierten numerischen Modellen mit ihrer
starken raumlichen Diskretisierung sind diese Probleme jedoch als geringer einzustu-
fen als bei einigen raumlich sehr stark integrierenden dynamischen Modellierungs-
systemen der Hydrologie, z.B. den Niederschlags-Abfluss-Modellierungen.

Ebenso wie bei den raumlichen Skalen sind auch bei den Zeitskalen hydrologische
Prozesse als Mittel zur Skalierung am besten geeignet. Zeitliche und raumliche Ska-
len sind dabei Uber die beobachtbaren und modellierbaren Prozesse gekoppelt.

BRONSTERT ET AL. (2005) geben folgende Zeitskalen fur die Hydrologie an:

o Als Kurzzeitereignisse (short term) werden Ereignisse mit einer Dauer von einigen
Minuten bis 1 Tag bezeichnet. Sie spielen in der Hydrologie, insbesondere bei der
Bemessung von Drainage- und Kanalisationssystemen, eine wichtige Rolle.
Grenzwertig sind hier auch Flutereignisse zu nennen.

e Saisonale Zeitraume mit einer Lange von Tagen bis Jahren werden als medium
term bezeichnet. Fur die Hydrogeologie ist diese Zeitskala von grol3er Bedeutung,
weil in ihr eine Reihe von anthropogenen Einflissen auf den Wasserhaushalt liegt,
wie z.B. die Grundwasserentnahmen zur Trinkwasserversorgung oder die land-
wirtschaftliche Bewasserung, und naturliche Zyklen der Grundwasserneubildung.
Letzteres Iasst sich auch auf hydrologische Phanomene, wie z.B. den Durchzug
von Tiefdruckgebieten anwenden.

e Langzeitereignisse (long term) mit Zeitraumen von einigen Jahren bis 100 Jahre
sind sowohl fur hydrologische wie fur hydrogeologische Modelle von wachsender
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Bedeutung, z.B. fur die Bemessung von Wiederkehrintervallen von Kurzzeitereig-
nissen oder Stromungs- und Transportprozesse im Grundwasser.

e Noch langere Zeitraume werden in der Hydrologie bisher selten betrachtet. Ledig-
lich die Klimaforschung widmet sich in den letzten Jahrzehnten solch langen Peri-
oden. Fur die Hydrogeologie ergibt sich hier die Schnittstelle zu geologischen Zeit-
raumen, die groRe Grundwassereinzugsgebiete mal3geblich beeinflusst haben
und deren Wirkung bis heute andauert. Erganzend zu BRONSTERT ET AL. (2005)
werden hier die Skalen fur historische (etwa 1000 Jahre) und geologische Zeit-
raume (etwa 1 Mio. Jahre) angefugt. Die klimatologisch wie geologisch bedeutsa-
men Eiszeiten befinden sich an der Grenze beider Skalen.

In Abbildung 12 sind die Zeitskalen fur die betrachteten Modelle vereinfacht in Form
eines Zeitstrahls dargestellt.
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Abbildung 12: Zeitskalen fir hydrologische und hydrogeologische Modellierungen (verandert
und erganzt nach BRONSTERT ET AL. 2005).

Auch fur die Zeitskalen ist eine Unterscheidung in Prozess-, Beprobungs- und Mo-
dell-Skalen notwendig, wobei die Prozess-Skala dominiert.



Modellierungskonzept und methodische Konzepte 30

BLOSCHL (1996) beschreibt den Zusammenhang zwischen raumlichen und zeitlichen
Prozessskalen in der Hydrologie. Aufgrund der Beeinflussung hydrogeologischer
Prozesse durch geologische Prozesse wurde in Abbildung 13 eine Erweiterung not-
wendig. Sehr deutlich sind die Skalenspringe zwischen den kompartimentgebunde-
nen Prozessen in der Atmosphare und an der Erdoberflache, den Prozessen der un-
gesattigten Zone, den Stromungs- und Transportvorgangen in der gesattigten Zone
und den geologischen Prozessen. Es gibt zwar evidente Ubergéange, wie z.B. kurz-
zeitige geologische Prozesse wie Vulkanausbriche, Erdbeben, submarine Rut-
schungen u.a.. Aber die Vielzahl der Prozesse ist doch diesen raumzeitlichen Skalen
zuzuordnen.
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Abbildung 13: Zusammenhéange zwischen rdumlichen und zeitlichen Prozessskalen in der Hyd-
rologie und Hydrogeologie (verdndert nach BLOscHL 1996). Es werden nur die Stromungspro-
zesse, kein geldster und/oder partikularer Transport betrachtet.
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2.4 Modellierungskonzepte der Modellbeispiele

Alle unter 1.3 eingeflhrten Modellbeispiele wurden | Eintonrung |
mit statischen und dynamischen methodischen ssicrmm | Frommere o ]
Konzepten fir verschiedene Fragestellungen bear- 1-=y--tpssicaenl Lo i |
beltet 7 3 Raum-zefliche Aspekbe

der Modellisnungskon tephe

Fur diese Modelle wurden zunachst geologische —
Modelle, die eine statische Basis bilden, mit statis- f[asssmasrasaqasa s qosacarss -
tischen oder konstruktiven Methoden erarbeitet.

Darauf aufbauend wurden numerische Grundwassermodelle entwickelt, sodass dy-
namische Elemente erst mit der Belegung von Randbedingungen und der Grund-
wasserneubildung hinzukamen. Aul3erdem wurden fur diesen Schritt weitere Modelle
entwickelt, die fur das numerische Grundwassermodell eine differenziertere Daten-
basis ergaben. Lediglich das Modell Untere Mulde/Fuhne wurde in einem zweiten
Schritt Uberarbeitet. In dem Zeitraum 1840 bis 1990 wurden durch die Bergbautatig-
keit die ursprunglichen geologischen Schichten in kurzer Zeit in weiten Bereichen
grundlegend verandert, was eine Erweiterung des Modellraums und erganzende
geologische Modellierungen erforderte.

2.4.1 Subrosions-Talraum Unterwerra

Im Untersuchungsgebiet des Subrosions-Talraums Unterwerra steht eine Vielzahl
von Grundwassermessstellen zur Verfugung, die in etwa halbjahrlichem Rhythmus
hydrodynamisch und hydrochemisch untersucht werden. Diese hervorragende Da-
tenbasis fur die Modellierung und Kalibrierung fuhren zu spezifischen Modellierungs-
konzepten, die fur viele Fragestellungen eine rein statistische Auswertung erlauben.
Zunachst wurde ein statisches geologisches Modell mit konstruktiven Methoden ge-
neriert. Fur dieses geologische Modell wurden geometrische Korper modelliert.
LAHNE ET AL. (2006) zeigen, dass die Generierung auch eines teilweise aus Festge-
steinen bestehenden geologischen Modells mit konstruktiven Methoden unproblema-
tisch ist, mit Ausnahme von bestimmten geologischen Besonderheiten, wie z.B. Vul-
kanschloten oder groReren Storungen, die jedoch mit modelltechnischem Geschick
uberwunden werden konnen.

Das statische geologische Modell wurde als Grundlage fur die hydrogeologische nu-
merische Modellierung genutzt, die durch die Randbedingungen und die Grundwas-
serneubildung dynamisch ausgefiihrt wurde. Zur Ubernahme in das numerische
Grundwassermodell wurden die geometrischen Korper in besser geeignete diskrete
Quader bzw. Prismen umgewandelt.

Charakteristisch fur die Modellierung des Subrosions-Talraums Unterwerra ist die
Nutzung analytischer Verfahren bei der Parameterermittlung fur das numerische
Grundwassermodell. Pumpversuche, Slug & Bail-Tests und Infiltrationsversuche sind
in hoher raumlicher Dichte durchgefuhrt worden und ermoglichten dadurch eine sehr
differenzierte Datenbasis fur verschiedene hydro- und umweltgeologische Fragestel-
lungen. Neben der Grundwasserstromungsmodellierung konnen auch Modellierun-
gen zur Schutzfunktion der Grundwasseruberdeckung bzw. zur Vulnerabilitat des
Grundwassers auf einer hoch auflosenden Datenbasis berechnet werden. Selbst fur
das Festgestein liegen — neben Pumpversuchsauswertungen — auch aus Durchfluss-
versuchen im Labor ermittelte konkrete Daten zur hydraulischen Leitfahigkeit vor.
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2.4.2 Nubisches Aquifer System

Fiur das numerische Grundwassermodell des Nubischen Aquifer Systems waren zwei
Zielstellungen malfdgeblich:

e Die soziodkonomischen Bedingungen in Agypten und den Nachbarstaaten Libyen,
Tschad und Sudan machen die Erweiterung der Wasserversorgung notwendig.
Fir einige Oasen in der westlichen Wiiste Agyptens, des &stlichen Libyens und
des nordlichen Sudans existieren Plane zur Ausweitung der Nahrungsmittelpro-
duktion und Trinkwassergewinnung durch Grundwasserforderung aus dem Nubi-
schen Aquifersystem. Durch ein in den geplanten Fordergebieten sehr stark ver-
dichtetes numerisches Grundwassermodell sollen die Konsequenzen einer Aus-
weitung der Wasserforderung aufgezeigt werden und maogliche Verbesserungen
gepruft werden.

e Prahistorische und geologische Untersuchungen zeigten in Form limnischer und
fluviatiler Sedimente sowie archaologischer Funde die grofl3e Verbreitung von o-
berflachigen Sullwasservorkommen. Die daraus abgeleiteten starken Klimaveran-
derungen konnten durch weitere Untersuchungen nachgewiesen werden. Uber ein
grol3raumiges Langzeitmodell sollen genauere Erkenntnisse Uber die Wechselwir-
kungen von Oberflachen- und Grundwasser gewonnen werden. Wesentliche Auf-
gabe war die Klarung der Genese limnischer Sedimente, Sabkhas und palaonto-
logischer Befunde von Nilpferdknochen, Krokodilresten und Fischskeletten, die in
PACHURET AL. (1990) beschrieben sind.

Das Nubische Aquifersystem kann in gro3en Teilen (Osten, Siden und grolRe Teile
des Westens) durch Grundgebirgsausbisse abgegrenzt werden. Im Norden sind zwei
Moglichkeiten der Abgrenzung gegeben: In den Modellen von BRINKMANN & HEINL
(1986), EBRAHEEM ET AL. (2002), EBRAHEEM ET AL. (2003), EBRAHEEM ET AL. (2004)
und GOSSEL ET AL. (2004) und GOSSEL ET AL. (2006) wird die seit mehreren Jahr-
zehnten stabile Salz-SuRwasser-Interface als Modellgrenze genutzt. Die Weiterent-
wicklung des Modells von GOSSEL ET AL. (2004) und GOSSEL ET AL. (2006) wurde je-
doch bis zum Mittelmeer gefuhrt und im Nordwesten bis zur Gro3en Sirte erweitert.
Hierdurch konnten wesentlich solidere Randbedingungen genutzt werden als die
nicht sehr langfristig beobachtete Salz-SuRwasser-Grenze.

Ganz anders als fur das Modellgebiet des Subrosions-Talraums Unterwerra stehen
fur das Nubische Aquifer System nur wenige und meist nur uber Literatur zugangli-
che geologische und hydrogeologische Daten zur Verfigung. Lediglich in den fur die
erste Fragestellung betrachteten lokalen Ausschnitten der Oasenbereiche liegen
auch Primardaten aus Bohrungen, Pumpversuchen und Wasserstandsmessungen
vor. Das dem hydrogeologischen Modell des Nubischen Aquifer Systems zugrunde
liegende Struktur- und Parametermodell wurde mit einer Mischung aus konstruktiven
Methoden und statistischen Methoden erstellt. Hierbei wurden jedoch ausschlieB3lich
diskrete Modellelemente genutzt. Eine Modellierung von geometrischen oder gar to-
pologischen Korpern ist der grof3raumigen Ausdehnung und der Zielstellung einer
numerischen Grundwassermodellierung nicht angemessen.

Die geologischen und hydrogeologischen Grundlagen wurden in GOSSEL ET AL.
(2004) bereits eingehend erlautert. In den zentralen Teilen des Modellgebiets ist die
Datenbasis, bestehend aus Profilschnitten und einzelnen Bohrdaten mit Bestimmun-
gen von AquiferkenngrofRen, ausreichend fur ein solch groRraumiges Regionalmo-
dell. In den Randbereichen ist die geologische Datenbasis, insbesondere in den zu-
satzlich betrachteten Bereichen im Norden des Modellgebiets, fast unzureichend und
kann nur durch geostatistische Methoden im Sinne einer Extrapolation erganzt wer-
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den. Fur die beiden oben beschriebenen Aufgaben wurden unterschiedliche numeri-
sche Grundwassermodelle erstellt, von denen das Langzeitmodell recht gleichmalig
im gesamten Gebiet diskretisiert wurde. Lediglich in den fur die Auswertung der im
Kustenbereich zu untersuchenden Salzwasservorkommen wurde eine hohere Auflo-
sung vorgenommen. Das Modell zur Untersuchung der aktuellen und kunftigen For-
dermengen wurde mit einer hohen raumlichen Auflosung in den detailliert zu unter-
suchenden Entwicklungsgebieten der Oasen angelegt. Es sind also sowohl zeitlich
wie raumlich sehr unterschiedliche dynamische, mit numerischen Methoden durchge-
fuhrte Modellierungsaufgaben, die auf der Grundlage des gleichen gemischt kon-
struktiv und statistisch erstellten statischen geologischen Modells aufbauen.

2.4.3 Untere Mulde/Fuhne

Im Gebiet Untere Mulde/Fuhne wurden statische Modelle fir folgende Aufgaben und
Zielstellungen erarbeitet:

e Multivariate Auswertung und Ranking von Schadstoffen (THIEKEN 2001).

e Raumlich hochauflésende geologische Modellierung (FABRITIUS (2002) und WOLL-
MANN (2004))

e Abschatzung von Kontaminationsverteilungen

Entsprechend der sehr stark differierenden Aufgabenstellungen wurde auch in sehr
unterschiedlichen Bezugsraumen gearbeitet. Die statistischen Untersuchungen sind
in der Wahl der Systemgrenzen lediglich an die Aufgabenstellung und die Datenbasis
gebunden. Die geologische Modellierung wurde aufgrund der im ersten Modell von
FABRITIUS (2002) erkannten Strukturen um das Modellgebiet von WOLLMANN (2004)
erweitert. Das hydrogeologische Modell, das Grundlage fur die Ausfuhrungen im
Rahmen der vorliegenden Arbeit ist, orientiert sich an den hydrologischen und - un-
tergeordnet - geologischen Randbedingungen.

Von THIEKEN (2001) wurden aus einem grof3en Pool hydrochemischer Analysen des
landeseigenen Monitoring-Programms mit Hilfe der Faktorenanalyse und der Hasse-
Diagrammtechnik (BRUGGEMANN ET AL. 1999) diejenigen hydrochemischen Parame-
ter identifiziert, die fur vergangene und damit auch fur weitere Analysen und Beo-
bachtungen besonders signifikant sind. Weiterhin wurden regionale und geologisch-
genetische Merkmale zur Identifikation raumlicher Verteilungsmuster genutzt.

In weiteren Arbeiten wurden von RICHTER ET AL. (2004) und WYCISK ET AL. (2004a)
sowie WYCSIK ET AL. (2004b) mit geostatistischen Methoden zwei- und dreidimensio-
nale Verteilungen von hydrochemischen Parametern berechnet. Von RICHTER (2003)
wurden zusatzlich zu den rein geostatistischen Methoden auch geophysikalische
Grollen wie der geothermische Gradient und hydrochemische Zusammenhange bzw.
Modellvorstellungen zur Analyse hinzugezogen. Bei WYCSIK ET AL. (2004b) wurde
besonders auf die Auswertung der Aussagesicherheiten, die in der raumlich sehr he-
terogenen Beprobung begrundet ist, Wert gelegt. In diese Untersuchungen sind ne-
ben der reinen Geostatistik auch erste Ergebnisse einer numerischen Grundwasser-
modellierung mit eingeflossen, fur die NEerF (2002) zunachst einen lokalen Ge-
bietsausschnitt betrachtete, der aber im Rahmen der vorliegenden Arbeit auf regiona-
le Ausmalie erweitert wurde.

Fur das Kerngebiet der Kontaminationsausbreitung der Megasite Bitterfeld wurden
zusatzlich zu den statistischen Modellen der Umweltgeologie hochauflosende geolo-
gische Modelle erstellt, die einen vertieften Einblick in die Ursachen der Verteilungs-
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muster hydrochemischer Parameter lieferten. FABRITIUS (2002) erstellte ein Modell
des seit 1975 besonders vom Braunkohletagebau und dem anschlieRenden Grund-
wasserwiederanstieg betroffenen Sudteils der Region. WOLLMANN (2004) konstruierte
das Modell des fur den Austrag der Kontaminationen nach dem Flutereignis im Au-
gust 2002 besonders wichtigen Nordteils der Region. In WYCSIK ET AL. (2006) wurden
die geologischen und hydrogeologischen Untersuchungen innerhalb eines Ge-
bietsausschnitts in einen engen Zusammenhang gestellt.

FuUr die geologische Modellierung wurde zunachst ein geometrisches Konzept umge-
setzt. Mit Hilfe des Modellierungssystems konnte daraus vereinfachend eine diskreti-
sierte Fassung erstellt werden.

So unterschiedlich die Aufgaben und eingesetzten Methoden auch waren, sie ermog-
lichten erst die Entwicklung eines Gesamtbildes der regionalen Verteilungen von
Kontaminationen in diesem geologisch wie bergbau- und industriehistorisch dul3erst
komplexen Gebiet.

Unter Einbeziehung der geologischen Modelle von FABRITIUS (2002) und WOLLMANN
(2004), die insgesamt ein Gebiet von etwa 60 km? umfassten, wurde ein regionales
numerisches Grundwasserstromungsmodell mit einer Flache von etwa 320 km? ge-
neriert. Dieses Modell ist, anders als die Detailmodelle, nicht mehr mit geometrischen
Korpern realisiert, sondern liegt ausschlieBlich in dem vereinfachten Konzept diskre-
ter Volumen (regelmallige Quader) vor. Die Nutzung statistischer Methoden war hier
fur den auRerhalb des Detailgebiets liegenden Teil des Modellgebietes unerlasslich.
Die zeitliche Dimensionierung des numerischen Grundwassermodells macht die
Notwendigkeit der Einbeziehung dynamischer Komponenten deutlich: Es geht bei
diesem Modell nicht so sehr um die raumlich hoch auflésende Darstellung von Stro-
mungszustanden oder der Ausbreitung von Kontaminationen und auch nicht um die
Prognose zeitlich eng begrenzter Eingriffe wie z.B. Sanierungen, sondern um regio-
nale Stromungszustande, die wesentlich von regionalmaf3stabigen geologischen Be-
dingungen gepragt werden, und um Langzeitbetrachtungen. Die 150 Jahre andau-
ernde und sich immer wieder rdumlich verlagernde Braunkohlenférderung in Tage-
bauen sowie die 100 Jahre wahrenden industriellen Stoffeintrage haben zu einer
sehr komplexen Aufgabenstellung an geologische wie hydrogeologische Modelle ge-
fuhrt: Die geologischen Verhaltnisse wurden durch die Tagebautatigkeit mit inren Ab-
grabungen und Kippenstrukturen dynamisch verandert, was die Abbildung 14 deut-
lich macht.
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Abbildung 14: Dynamik des Braunkohlentagebaus in der Region Bitterfeld. Die verschiedenen
Zeitschnitte machen die Bewegungsrichtung von den Gebieten westlich Bitterfeld Uber den
Suden bis zum Osten der Stadt deutlich. Damit gehen Veranderungen des Deckgebirges und
damit des Kippenmaterials einher. Die Tiefenlagen der Braunkohle und damit die Endteufen
des Abbaus werden ebenfalls beeinflusst.
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2.5 Modellierungskonzepte kurz gefasst

Die Modellierungskonzepte, auf denen Modelle basieren, kbnnen zunachst in stati-
sche und dynamische Konzepte entsprechend ihrer Zeitabhangigkeit gegliedert wer-
den. Beide Modellierungskonzepte arbeiten mit verschiedenen Methoden, deren Ein-
satz entscheidend von den Zielen und in untergeordnetem Malie von den Daten-
grundlagen des Modells abhangt. Die verschiedenen Einsatzgebiete und Verwen-
dungsmoglichkeiten der Modellierungsmethoden in Modellierungssystemen haben
sich Uber die Zeit gewandelt, sodass heute bei den statischen Konzepten statistische
und deskriptive Methoden und bei den dynamischen Konzepten numerische Metho-
den bevorzugt eingesetzt werden. Da die beschriebenen Modellierungskonzepte
Grundlage der Modellierungen und Modellkopplungen sind, ergibt sich die Moglich-
keit, unter dem Aspekt der Konzepte die Kopplungsmethoden systematisch zu be-
schreiben. In den Modellbeispielen Untere Mulde/Fuhne, Nubisches Aquifer System
und Subrosions-Talraum Unterwerra wurden verschiedene Konzepte umgesetzt und
die eingesetzten Methoden kurz beschrieben.
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3 Modellierungssysteme

Grundvoraussetzung fur die Modellierung ist die Erstellung eines konzeptionellen
Modells. Diese Aufgabe kann mit der Kenntnis um die komplexen Modellierungssys-
teme, die im Folgenden vorgestellt werden, besser gelost werden als ohne diese
Kenntnisse. Der Fortschritt in der Kenntnis methodischer Losungen ist genauso wich-
tig wie zusatzliche Daten. Beide Entwicklungen bedingen einander.

Die fur die Aufgabenstellung zu nutzenden Modellierungssysteme mussen die beiden
unter 2.1 und 2.2 dargestellten Konzepte umsetzen. Dabei sind die technischen Lo6-
sungen i.d.R. nur entweder auf die statischen 3D-Modellierungen oder auf dynami-
sche Modellierungskonzepte beschrankt. Ubergéange zwischen beiden beziehen sich
oft auf stationare Zustande, die einen quasistatischen Gleichgewichtszustand darstel-
len. Hieraus ergibt sich die Notwendigkeit, bei Kopplungen von Modellierungssyste-
men, wie sie in Kap. 4 beschrieben werden, diese systematische Differenz zumindest
datentechnisch zu uberbrucken.

In diesem Kapitel werden die Modellierungssysteme und damit die Realisationen an-
hand der jeweils nutzbaren bzw. zur Verfugung gestellten Methoden vertieft be-
schrieben. Dabei werden weder dezidierte Computerprogramme noch die Moglich-
keiten der Verbindung der verschiedenen Modellierungssysteme, die in Kap. 4 the-
matisiert werden, beschrieben oder gar verglichen. In 3.8.4 werden lediglich exem-
plarisch die fur die Beispiele genutzten Modellierungswerkzeuge erwahnt. Abbildung
15 bietet eine Ubersicht des Kapitels.

Einfahrung

¥ v

Beschreibung der Modellierungssysteme fur:

-
-
"
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-
-
-
-
~
-
-
-
-
-

3.4 Stromung gesattigte Zone
<1 3.7 Umweltgeologie

1 3.2 Sickerwasser
1 3.3 Ungesattigte Zone
3.5 Transport gesattigte Zone

1 3.1 Geologie
< 3.6 Hydrologie

3.8 Beispiele des Einsatzes der Modellierungssysteme

Abbildung 15: Grafische Ubersicht von Kapitel 3. Zur besseren Orientierung ist diese Grafik als
Miniatur in den folgenden Unterkapiteln vorangestellt.
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3.1 Geologische Modellierungssysteme

Die geologischen Modelle dienen neben der reinen | Eintahung ]
geologischen Interpretation zu vielfaltigen weiteren 1 }
Auswertungen. So werden sie beispielsweise in der [ eeschebungcor Moselerungessteme |
Umweltgeologie, wie in WYCISK ET AL. (2002) be- by b il
schrieben, zur Abschatzung von Residualkontami-
nationen in Adsorptionshorizonten, Sekundarquel-
len von Kontaminationen und potentiellen hydro-
geologischen Fenstern (Verbindungen von Grund-
wasserleitern miteinander) genutzt.

]

= |3 4 Stramung gesattgte znnol-—

" |3 5 Transpor gesattigie Zone |-—

I |3 3 Ungesattigie Zone
o I'.i T Umweligeologie

* '|3 1 Goologhe

I |3 2 Siekarwasger
' |3 6 Hydralogie

Geologische Modellierungssysteme sind in den
allermeisten Anwendungsfallen statisch. Dynami- 38 Beispiele des Einsalzes der Modeerungssysieme
sche Elemente kommen nur bei der Betrachtung [F==™ s R Sl
grofRer Zeitraume oder anthropogener Eingriffe in den Untergrund, wie sie z.B. Tage-
baue darstellen, zum Tragen. Die Behandlung dynamischer geologischer Modelle ist
wegen dieser geringen Einsatzbreite umstandlich und mit der Entwicklung neuer
Konzepte verbunden.

Im hydrogeologischen Kontext werden sie oft als wesentliche Lieferanten von Para-
meterverteilungen und Strukturen fur Grundwassermodelle gebraucht. In numeri-
schen Grundwasser-Modellierungswerkzeugen werden sie daher oft in Praprozesso-
ren implementiert. Dieser Schritt vom geologischen Modell zum numerischen Grund-
wassermodell ist sehr viel komplexer als zunachst deutlich wird:

e Numerische Grundwassermodelle basieren auf Parameterverteilungen, die nicht
ursachlich mit einer geologischen (stratigrafischen) Klassifikation zusammenhan-
gen.

e Die numerischen Rechenalgorithmen stellen eigene Anforderungen an Strukturen,
die von einem geologischen Modell meist nicht erfullt werden.

e Die Auswirkungen einer zu weit gehenden Vereinfachung von Strukturen und Pa-
rameterverteilungen kbnnen gravierend sein.

Eine eingehende Betrachtung dieses Modellierungskonzeptes muss daher Uber eine
einfache statistische Generierung von Verteilungen hinausgehen.

Geologische Modellierungssysteme sind, wie CHRISTAKOS ET AL. (2001) aus dem his-
torischen Kontext ableiten, meist nicht fur prognostische Modellierungen geeignet,
sondern sie haben ihre Starken im deskriptiven Bereich.

Geologische Prozesse konnen zwar sehr gut beschrieben werden. Doch werden die-
se Beschreibungen nicht mathematisch formuliert und sind dadurch auch nicht mit
Computern modellierbar. Die fehlende Fahigkeit zur Prozessmodellierung ist auch
auf die fehlende Moglichkeit zurtuckzufihren, messbare Eingangsdaten zu erheben.
Geologische Prozesse konnen haufig nur Uber die Ergebnisse identifiziert werden.
Insofern sind geologische Prozessmodelle auf eine inverse Modellierung angewie-
sen. Viele Prozesse sind auch nicht Uber die direkten Ergebnisse invers zu modellie-
ren, sondern bendtigen Proxy-Daten.

Abbildung 16 zeigt den grundsatzlichen Ablauf der geologischen Modellierung von
der Erhebung verschiedenster Grundlagendaten bis zu den Ergebnissen, die fur
praktisch alle Bereiche der Geologie nutzbar sind. Die digitale Datenerfassung wird
heute oft schon in die Gelandeuntersuchungen integriert, was die folgenden Schritte
der Interpretation und Modellierung vereinfacht.



Modellierungssysteme 39

Geldndeuntersuchungen: Hintergrundwissen Geologie

Bohrungen | Geophysik | Kartierungen | Vermessungen | Fernerkundung

1

Digitale Datenerfassung:

Bohrungsdatenerfassung | Datenerfassung Geophys. | GIS, Karten

Interpretation und Modellierung: Hintergrundwissen Geologie

Geostatistik | Konstruktion | Prifung Integritit | Prozessmodellierung

Ergebnisse:

Alle Bereiche der Geologie, insbes. Hydro- und Umweltgeologie,
Ingenieurgeologie, Sedimentologie, Lagerstittenexploration.

Abbildung 16: Geologische Modellierung. Der Ablauf der Modellbildung kann durch die konse-
guente Nutzung digitaler Mittel bereits bei der Datenaufnahme im Gelande effizienter werden.
Die Nutzung geostatistischer, konstruktiver und prozessbasierter Methoden bei der Interpreta-
tion ist nicht alternativ, sondern zunehmend integrativ zu sehen.

3.1.1 Eingangsdaten geologischer Modellierungssysteme

Die Heterogenitat der Datenbasis geologischer Modellierungssysteme ist bereits von
HOULDING (1994) sehr eingehend beschrieben worden. An dieser Stelle werden da-
her nur einige Besonderheiten der sehr unregelmafig verteilten Datenbasis hervor-
gehoben:

Einer sehr geringen horizontalen Beprobungsdichte steht eine sehr hohe vertikale
Analyse von Bohrungen gegenuber.

Die Datenbasis ist bei hydro- und umweltgeologischen Modellierungsaufgaben
nicht auf ein regelmaliges Raster wie bei Lagerstattenerkundungen abstimmbar.

Diese Bohrungsdatenbasis kann oft nur langfristig und nur mit erheblichem Auf-
wand verbessert werden.

Geophysikalische Daten, wie z.B. geoelektrische oder seismische Profile oder gar
3D-Seismik, sind fur die meisten hydro- und umweltgeologischen Projekte uner-
schwinglich und daher selten verfugbar. Weitere Hindernisse zur Nutzung dieser
Verfahren bestehen in dem hohen Interpretationsaufwand der gewonnenen Daten
und der Einschrankung auf bestimmte Aufgaben und geologische Bedingungen.

Der vertikal hoch auflésenden, aber horizontal nur in gro3en Abstanden zur Verfu-
gung stehenden Datenbasis der Bohrungen steht eine hoch aufldsende horizonta-
le geologische Karte der oberflachennahen Schichten sowie i.d.R. ein recht hoch
auflosendes (digitales) Hohenmodell (DGM) gegenuber.
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Diese Rahmenbedingungen fuhren dazu, dass die geringe Datendichte durch geeig-
nete Methoden nicht nur bestmdglich erganzbar sein, sondern auch eine qualifizierte
Berucksichtigung verschiedener Ebenen der Datenherkunft ermoglichen muss.
Schon die Bohrdaten an sich sind oft nicht eindeutig geologisch (d.h. hier: stratigra-
fisch) interpretierbar. Eine wissensbasierte Erganzung der Datenbasis, sei es auf
konstruktivem oder statistischem Wege, muss daruber hinaus ebenfalls transparent,
diskutierbar und korrigierbar sein. Modellierungswerkzeuge sollten idealerweise also
die Trennung in mehrere Ebenen der Datensicherheit bzw. Datenqualitat gewahrleis-
ten:

e sichere Daten,
e Daten mit unsicherer geologischer Zuordnung,

e Erganzungen der Datenbasis aus Sekundaruntersuchungen, z.B. mit geophysika-
lischen Methoden,

e konstruktive Erganzungen der Datenbasis,
¢ statistische Erganzungen der Datenbasis.

Diese Stufen der Datensicherheit haben nichts mit den mit geostatistischen Metho-
den ermittelten Aussagesicherheiten zu tun.

Bei der Nutzung von Sekundar-Datenquellen kdnnen zusatzlich formale Unsicherhei-
ten auftreten, wenn z.B. mit klassifizierten anstelle von kontinuierlichen Daten gear-
beitet wird.

Als Eingangsdaten fur die Modellierung haben Bohrungen zwar den grof3en Vorteil
einer zumindest lithologisch meist eindeutigen systematischen Erfassbarkeit (zumin-
dest bei Bohrkerngewinnung). Aber die Daten sind nur sehr lokal beschrankt aus-
wertbar, da die Aussagereichweite sehr gering ist. Fur die Bohrdatendichte kann auf
der Grundlage bisher durchgefuhrter groRraumiger Modellierungen (SoBiSCH 2000
und GOSSEL ET AL. 1998) in Deutschland in einem Teufenbereich >10 m etwa 1 Boh-
rung je km? geschatzt werden. In Bergbaugebieten erhoht sich diese Zahl erheblich,
in Festgesteinsgebieten liegt sie z.T. wesentlich darunter. Daraus ergeben sich er-
hebliche Datenlucken, die in manchen Anwendungsfallen durch geophysikalische
Daten reduziert werden konnen. Fur die Modellierung mit einer heterogenen Daten-
basis geben WU ET AL. (2005) wesentliche Hinweise.

Die Nutzung geologischer Karten als Informationsquelle ist fur die geologische Mo-
dellierung unerlasslich, da sie eine der wenigen flachenhaften Verbreitungen von
Schichten bereitstellt. Diese Bedeutung wird von den geologischen Modellierungs-
systemen oft unterbewertet.

Die Abgrenzung geologischer Modelle richtet sich zunachst ausschlie3lich nach der
Zielstellung. Die Beschneidung geologischer Korper in einem statischen Modell ist
problemlos mdglich. Geologische Grenzen sind jedoch fur die Abgrenzung des Mo-
dellgebiets zu bevorzugen. Bei einer Modellierung Uber diskrete Elemente ist die Dis-
kretisierung an die kleinsten darzustellenden geologischen Korper anzupassen, da
diese sonst nicht mit der genuigenden Genauigkeit abgebildet werden konnen.

3.1.2 Modellierungsmethoden

Die statistischen Modellierungssysteme wurden durch die Fortschritte in der Geosta-
tistik deutlich ausgebaut und neben dem 6konomisch vordringlichen Aufgabenbe-
reich der Lagerstattenuntersuchung auch auf die Anwendung der Modellierung all-
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gemeiner geologischer Strukturen adaptiert (MALLET 2002). Fur wissenschaftliche
Fragestellungen werden dabei neben den verschiedenen Kriging-Varianten, be-
schrieben, z.B. in DAvIS (1986), AKIN & SIEMENS (1988), ENGLUND & SPARKS (1988),
ISAAKS & SRIVASTAVA (1989), DEUTSCH & JOURNEL (1992), HEINRICH (1992) und
SCHAFMEISTER (1998), auch andere geostatistische Verfahren, wie z.B. Konditionale
Simulation (in SCHAFMEISTER-SPIERLING 1990), Simulated Annealing (in DEUTSCH &
JOURNEL 1992) und Genetic Algorithms, eingesetzt.

Fir die Nutzung konstruktiver Methoden in geologischen Modellierungssystemen gibt
es weit weniger Beispiele: SoBISCH (2000) beschreibt den Einsatz fur die Erstellung
eines dreidimensionalen geologischen Modells des Kartenblatts Nordhorn, FABRITIUS
(2002) und WOLLMANN (2004) fur zwei Modellgebiete im Bereich Bitterfeld, POHLERT
ET AL. (2004) fur ein kleines Modellgebiet in Leuna, SCHLESIER (2006) und POHLERT
ET AL. (20006) fur das Stadtgebiet von Halle/Saale und LAHNE ET AL. (2006) fur den
Talraum Unterwerra.

Prozessbasierte Methoden werden fur die geologische Modellierung heute noch sel-
ten eingesetzt. Lediglich fur die Erddlerkundung werden vereinzelt sedimentologi-
sche Modellierungssysteme genutzt. Die Methoden sind dabei im Wesentlichen auf
die klastische Sedimentologie im litoralen und fluviatilen Bereich beschrankt. Auch im
tektonischen Bereich werden zur Interpretation Modellierungssysteme herangezo-
gen, die jedoch selten prozessorientierten Charakter tragen.

Fur die geologische Verarbeitung der Eingangsdaten ist die in Kap. 2 dargestellte
Moglichkeit der Berlcksichtigung weitergehender, interpretativer geologischer
Kenntnisse, wie z.B. der Verlauf von Storungssystemen, glazialen Rinnensystemen
oder grof3raumigen Kustenlinien, neben der Prioritat der Bohrdaten und Messwerte
von Bedeutung. Diese Hintergrundkenntnisse konnen mit Hilfe konstruktiver Metho-
den besser umgesetzt werden als mit statistischen Methoden, denn in den statisti-
schen Modellierungssystemen bieten sich lediglich die Moglichkeiten der Vari-
ogrammmetrie. Demgegenuber ist in den konstruktiven Systemen durch die entspre-
chenden visuellen Modellierungsmaoglichkeiten die Integration von Fachwissen von
vornherein mit berucksichtigt.

Beide Arten von Modellierungssystemen haben durch die EDV wesentliche Fort-
schritte erzielt. Wahrend die Geostatistik von den zusatzlichen Rechenkapazitaten
profitierte, ist fur die konstruktiven Methoden insbesondere die Weiterentwicklung der
Visualisierungsmaoglichkeiten von Bedeutung. Dreidimensionale Darstellungen sind
fur die Kontrolle bei der Entwicklung eines geologischen Modells mit konstruktiven
Methoden unerlasslich. Die Interaktivitat der Modellierungswerkzeuge ist aber meist
dann stark eingeschrankt, wenn es um nachtragliche Korrekturen und das Einbinden
neuer Daten geht.

Beide Modellierungsarten sind aber jeweils ohne die andere kaum durchflhrbar.
Wahrend die statistischen Methoden meist durch zusatzliche Stutzpunkte korrigiert
werden mussen (teilweise werden detailliertere Informationen fur einzelne Horizonte,
wie z.B. die Gelandeoberkante, zusatzlich hinzugefugt), sind die konstruktiven Me-
thoden auf die Interpolation zwischen den durch Profilschnitte erganzten Basisinfor-
mationen angewiesen.

Beide Arten von Modellierungssystemen haben auch noch diverse Schwierigkeiten
bei der vollstandigen Umsetzung ihres Konzeptes:

Die meisten praktischen Anwendungen von 3D-Interpolationen scheitern bereits an
der fehlenden Interpretation und Implementation von unterschiedlichen Variogram-
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men fur horizontale und vertikale Langen. GOSSEL ET AL. (in Vorbereitung) zeigen ein
Verfahren auf, das zur LOosung dieser Fragestellungen beitragen kann. lhre Vari-
ogramme fiir verschiedene Uberhéhungen machen deutlich, dass es typische Korre-
lationslangen fur vertikale und horizontale Variogramme gibt. Die Einfuhrung der
Uberhdhung verbessert die 3D-Variogramme deutlich.

Die konstruktiven Arbeitsmethoden haben das Problem, dass entlang der Profil-
schnitte eine sehr hohe Datendichte erzeugt wird, wahrend in den Bereichen dazwi-
schen angemessene Interpolationsverfahren eingesetzt werden mussen. Wichtig ist
dabei, dass immer die Basis (oder die gesamte Deckflache) des gesamten Schicht-
stapels interpoliert wird, sodass die Grenzflache fur das gesamte Gebiet vorhanden
ist und erosive geologische Strukturen auch als solche wiedergegeben werden. In-
teraktives Arbeiten bei gleichzeitig schneller Erzeugung der Grenzflachen ist fur die-
se Methode ganz wesentlich, damit Fehler frihzeitig erkannt und behoben werden
konnen. Daher werden bei diesen Modellierungssystemen meist Triangulationen zur
Interpolation verwendet. Geschieht dies automatisch, z.B. nach dem Algorithmus der
Delaunay-Triangulation, so kdnnen geologische Strukturen oft nicht oder nur unzu-
reichend wiedergegeben werden. Besser ist eine Moglichkeit zur manuellen Korrek-
tur der erstellten Dreiecke. Die Nutzung von geostatistischen Interpolationsverfahren
ergibt meist keine wesentliche Verbesserung der Modelle, da die Daten bereits kon-
struktiv interpretiert sind und daher eine zusatzliche geostatistische Interpretation
meist Uberflussig ist.

Aufgrund der Notwendigkeit des Einsatzes sowohl statistischer als auch konstruktiver
Methoden wird in mehreren Modellierungswerkzeugen eine Kombination aus beiden
angeboten, wobei die Anteile jeweils unterschiedlich verteilt sind.

3.1.3 Ergebnisse der geologischen Modellierungen

Ergebnis der geologischen Modellierung ist ein stratigrafisches, seltener ein lithologi-
sches, Modell der Schichten im Untergrund. Verschiedene geologische Fazies, die
sich aus unterschiedlichen Sedimentationsraumen (oder gar kontinuierlichen Uber-
gangen zwischen diesen), Mineralzusammensetzungen und Biozonosen ergeben,
werden dabei meist nicht berlcksichtigt. Daraus resultieren sehr starke vertikale In-
homogenitaten bei gleichzeitiger Unterdrickung horizontaler Inhomogenitaten.

Fur die Geometrien des Modells ergeben sich entsprechend des Datenmodells des
jeweiligen Modellierungssystems entweder Rasterobjekte, geometrische Volumenob-
jekte oder topologische Volumenobjekte. Die Darstellungsmdglichkeiten dieser Ob-
jekte beschranken sich bisher meist auf das jeweilig zur Modellierung genutzte
Werkzeug. Austauschmoglichkeiten stehen lediglich Uber Exportformate zur Verfu-
gung. Fur die Darstellung sind meist die Formate der Virtual Reality Markup Langua-
ge (VRML) oder das Drawing Exchange Format (dxf) von CAD-Systemen nutzbar.
Beide Formate sind fur den Austausch geometrischer Volumenobjekte, wenn auch
oftmals durch raumliche Transformationen leicht eingeschrankt, geeignet. Topologi-
sche Formate werden nicht erzeugt, sondern die notwendigen topologischen Opera-
tionen werden von den Werkzeugen auf die geometrischen Datenmodelle angewen-
det.

Die geologischen Modelle sind eine wesentliche Grundlage fur erste Interpretationen,
wobei in dieser Arbeit nur hydro- und umweltgeologische sowie hydrologische Aspek-
te naher betrachtet werden. So konnen beispielsweise ohne weitere digitale Model-
lierungen bereits erste begrundete Aussagen uber Grundwasserleiter- und
—geringleiterstrukturen getroffen, potenzielle Horizonte fur Zwischenabfluss und
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Schadstofffallen erfasst und Senken fur mogliche Sekundarquellen abgeleitet wer-
den. In Verbindung mit weitergehenden lithologischen Kenntnissen kdnnen auch Vo-
lumina potentieller Adsorptionshorizonte berechnet und aus der Verbreitung von Ge-
ringleitern auf Verbindungen zwischen Grundwasserleitern geschlossen werden.

Fir den Austausch mit anderen Modellierungssystemen stehen oft nur Raster- bzw.
Voxel-basierte ASCII-Formate zur Verfugung. Es ist daher oft notwendig, geometri-
sche Volumenobjekte in diskrete Volumina zu uberfuhren. Wie im 2D-Raum der Geo-
informationssysteme ergeben sich auch hier die verschiedenen Reprasentationsmog-
lichkeiten, die durch die weitgehende Automatisierung dieses Arbeitsschrittes jedoch
oft in exklusiver Weise beschrankt sind. Dabei ergeben sich durchaus unterschiedli-
che Modelle, je nachdem, ob z.B. der Zellmittelpunkt mafigeblich fur die Belegung
der Eigenschaften ist oder die vollstandige Erfassung der Zelle.

3.2 Sickerwasser-Modellierungssysteme
Sickerwasser-Modellierungssysteme beschreiben |

die vertikale Wasserstromung und auch oft den I - T l

Transport innerhalb der Bodenzone, d.h. der obers- | Beschreibung der Modellerurgssysteme fur |

ten zwei Meter der Erdkruste. Hierfir gibtesunter- | [ | | | | |

schiedliche Modellierungsansétze: &l |8

e Empirische Modellierungssysteme ohne physika- E Bl |2 2
lische Strukturmodellierung, z.B. GLUGLA & GOLF g § g 1% |, ;
(1987), DORHOFER & JOSOPAIT (1980), ScHroe- | &| 5] & | Z| [E] 2] |2
DER & WYRWICH (1990) , GROSSMANN (2006) |, AR RHREHRHEHEE
WESSOLEK ET AL. (2004). Empirische Modellie-  L=) L= =] [&] (2] [=] L=
rungssysteme basieren auf wechselnden Antei- 25 Belapiete des EXveatzes or HOJemegseyone
len analytischer und statistischer Methoden. i o] i el

e Speichermodellierungssysteme, wie z.B. PFUTZNER ET AL. (1992), PFUTZNER
(1994), WESSOLEK (1989), HORMANN (2005). Speichermodellierungssysteme sind
in den Bereich der numerischen Losungen einzuordnen, wenn sie auch viele sta-
tistische Anteile beinhalten.

e Komplexe numerische Losungen, die ausschliellich physikalisch basiert sind.

Die Eingangsparameter der Modellierungssysteme unterscheiden sich ebenso wie
die internen Methoden des Modellierungssystems erheblich.

Abbildung 17 gibt den grundsatzlichen Ablauf einer Sickerwassermodellierung wie-
der. Die Nutzung von GIS ist fir den gesamten Prozess der raumlichen Datenerfas-
sung und Ergebnisauswertung unverzichtbar. Meist werden GIS auch in der Model-
lierung eingesetzt.
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Eingangsdaten:
Fernerkundung|-> Landnutzung| DGM Geldndedaten

> Boden
> Klima (P, ETP)| Grundwasserflurabstand

Interpretierte Daten

Digitale Datenerfassung:

Flachendaten|-> Raster | Polygone (Vektordaten)

Interpretation und Modellierung:

Empirische Modelle|-> Mittelwerte | Speichermodelle | physikal. Modelle

Ergebnisse:

Wasserhaushaltsbilanzen | Hydrotope | Zeitreihen

Abbildung 17: Sickerwassermodellierung. Die Eingangsdaten sind oft bereits digital vorhan-
den, mussen jedoch fur die Modellierung in geeigneter Weise aufbereitet werden. (P = Nieder-
schlag, ETP = Potentielle Evapotranspiration).

3.2.1 Eingangsdaten von Sickerwasser-Modellierungssystemen

Eingangsparameter aller Modellierungssysteme sind Informationen zu Klima, Land-
nutzung, Boden, Grundwasserflurabstand und evtl. Gelandegefalle.

Die Klimadaten sind bei der Berechnung von Einzeljahren zeitabhangig einzusetzen
und umfassen Niederschlags- und Verdunstungsparameter. Meist wird neben den
effektiven Niederschlagen die potentielle Verdunstung als Eingangsparameter vor-
ausgesetzt. Manche Modellierungssysteme berechnen sie aus entsprechenden
Messwerten der Temperatur, der relativen Luftfeuchtigkeit, der Strahlungsbilanz
und/oder Windgeschwindigkeit intern, im deutschsprachigen Raum meist nach den
ggf. in den Beschreibungen der Modellierungssysteme zitierten Verfahren von
THORNTHWAITE (1948), HAUDE (1952), TURC (1961) und/oder PENMAN (1948) .

Die anderen Parameter sind meist ausschlieRlich zweidimensional ortsabhangig. Im
Normalfall werden mit GIS-Methoden die entsprechenden Parameter der Landnut-
zung wie Bewuchs, Bebauung und Versiegelung bzw. beim Boden die Parameter
nutzbare Feldkapazitat (bzw. Feldkapazitat und Permanenter Welkepunkt), hydrauli-
sche Durchlassigkeit, Durchwurzelungstiefe und kapillare Aufstiegshohe erfasst. Fur
die Grundwasserflurabstande muss meist eine Berechnung auf der Grundlage eines
digitalen Gelandemodells und der interpolierten Grundwasseroberflache durchgefuhrt
werden. Das Gelandemodell ist auch Grundlage fur die Berechnung des Gelandege-
falles. Bei diesem Parameter wird die Mal3stabsabhangigkeit besonders deutlich, da
entweder bereits kleinrdumige Strukturen das Ergebnis beeinflussen oder nur sehr
grobe Strukturen berucksichtigt werden.

Diese Daten konnen in GIS mit zwei methodischen Ansatzen verarbeitet werden:
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Vektorbasierte Methoden setzen Polygonstrukturen voraus und haben bei der Ver-
schneidung von Daten den Vorteil der hohen raumlichen Genauigkeit, obwohl diese
oft aufgrund der unterschiedlichen Mal3stabe und Auflosung nur scheinbar vorliegt.
Der Nachteil der Verschneidung vielfaltiger Datengrundlagen auf Polygonbasis liegt
in der Erzeugung sog. Splitterpolygone, d.h. sehr kleiner Polygone, die sich aufgrund
unterschiedlicher Mal3stabe und Datengrundlagen ergeben. Diese mussen mit GIS-
Methoden in hydrologisch sinnvoller Weise nach der Verschneidung aggregiert wer-
den. Durch die Verschneidungen ergeben sich Flachen, die als Elementarflachen
bezeichnet werden. Die Aggregation dieser Elementarflachen anhand von hydrologi-
schen Parametern erfolgt in geeigneter Weise in sog. Hydrotopen, d.h. Flachen, die
aufgrund der Parameter ein einheitliches Verhalten aufweisen. Die Berechnung der
Sickerwasserrate braucht dann nur noch fur diese Hydrotope durchgefuhrt zu wer-
den.

Rasterbasierte Methoden sind in der Datenspeicherung zunachst sehr speicherinten-
siv. Die Datenverarbeitung ergibt jedoch keine Residualflachen von sehr geringer
GroRe. Grundsatzlich ergibt sich auch hier die Moglichkeit der Zusammenfassung zu
Hydrotopen.

Das digitale Gelandemodell — und damit die Eingangsparameter Gelandegefalle und
Grundwasserflurabstand — liegen i.d.R als Rasterdaten vor. Sollen sie gemeinsam
mit Polygondaten zum Boden und zur Flachennutzung polygonweise weiterverarbei-
tet werden, ist eine Klassifikation entsprechend der hydrologischen Kriterien notwen-
dig.

Bei ebenfalls im Rasterformat vorliegenden Daten zu Landnutzung und Boden, wie
sie z.B. aus der Geofernerkundung geliefert werden, ist eine Rasterdatenverarbei-
tung naheliegend. Sollen auch vektorbasierte Daten in die rasterbasierte Berechnung
der Sickerwasserrate eingehen, ist eine Belegung der Rasterzellen mit den entspre-
chenden GIS-Methoden i.d.R. durchfuhrbar. Hierbei sind jedoch die GIS-Methoden
sehr genau auf ihre Einsatzmoglichkeit zu analysieren.

Aufgrund der vertikalen Ausrichtung der Modellierung gibt es keine Rahmenbedin-
gungen fur die horizontale Ausweisung des Modellgebiets. Die Diskretisierung richtet
sich einerseits nach den verfugbaren Daten, muss aber andererseits auch die einzu-
setzenden Methoden berucksichtigen. So ist eine Auflosung in 1 m-Raster selbst
dann nicht sinnvoll, wenn entsprechende Daten vorliegen, weil die Methoden flr eine
derartige Auflosung nicht geeignet sind. Auch die vertikale Erstreckung eines Modells
richtet sich stark nach den Modellierungsmethoden. Meist wird jedoch die Bodenzone
von etwa 2 m Machtigkeit erfasst. Fur die Modellierung tiefer gelegener Schichten
werden die Modellierungssysteme der ungesattigten Zone eingesetzt.

Aus der Kombination von zeitabhangigen und ortsabhangigen Daten resultiert eine
komplexe Datenstruktur, die mit GIS alleine meist nicht effizient verwaltet werden
kann. Durch die Reduktion der Zeit-Daten, im vorliegenden Fall auf die Mittelwerte
oder Jahreswerte fur wenige Jahre, konnen Sickerwasserraten oder Grundwasser-
neubildungsraten als Attributdaten im GIS verwaltet werden.

3.2.2 Methoden zur Berechnung der Sickerwasserrate
Die Wahl der Methode hangt ganz wesentlich von den Eingangsparametern ab:
Die empirischen Modellierungssysteme sind mit GIS-Methoden vergleichsweise ein-

fach zu parameterisieren. Die Modelle haben meist sehr kurze Laufzeiten. Wegen
ihrer rein empirischen, wenn auch prozessorientierten Arbeitsweise sind diese Mo-
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dellierungssysteme auf zeitliche Invarianz, d.h. auf mittlere Jahreswerte, ausgelegt.
Ohne groRere Komplikationen konnen jedoch zeitlich variante Jahreswerte berechnet
werden, d.h. es werden die Jahressummen und —mittelwerte der Parameter fur die
entsprechenden Einzeljahre eingesetzt. Eine hohere zeitliche Auflosung als Jahres-
werte ist sehr stark abhangig von der Maoglichkeit, gerade die Landnutzungsparame-
ter in einer adaquaten Zeitreihe implementieren zu kdonnen. So muss gerade das
Pflanzenwachstum berucksichtigt werden, wenn hohere zeitliche Auflosungen als
Jahreswerte berechnet werden sollen. Eine Methode ohne Beriucksichtigung des
Pflanzenwachstums, die daher nur eine Abschatzung tatsachlicher Sickerwasserra-
ten liefern kann, ist in GOSSEL & WYCISK (2006) beschrieben.

Speichermodellierungssysteme arbeiten mit einer Diskretisierung in ,Kompartimen-
te“, d.h. Schichten, die als SpeichergroRen implementiert werden. Uber die Wasser-
haushaltsgroRen wird der Austausch von Sickerwasser, kapillarem Aufstieg, Wasser-
sattigung und Auffullung des Speicherraums berechnet. Die Berucksichtigung von
Landnutzung, Grundwasserflurabstand und Gefalle ist ahnlich wie bei den empiri-
schen Modellen sehr anwendungsorientiert moglich. Daher sind die Eingangspara-
meter vergleichbar. Die Modellierungssysteme erlauben jedoch, verglichen mit den
empirischen Modellierungssystemen, eine hohere zeitliche Auflosung, z.B. Monats-
oder Tageswerte, da in ihnen auch zusatzliche Parameter fur die Landnutzung be-
rucksichtigt werden konnen. Auch die Bodeninformationen werden in beiden Syste-
men unterschiedlich aufgenommen: In Speichermodellierungssystemen ist die Auftei-
lung der Bodenzone in mehrere ,Schichten® moglich. Aus Sensitivitatsanalysen der
Modellierungssysteme ergeben sich jedoch meist keine informationsadaquaten Diffe-
renzen zwischen den Ergebnissen einer hoheren vertikalen Differenzierung und den
Ergebnissen von Modellen mit einer sinnvoll aggregierten geringen Anzahl von Hori-
zonten, sodass diese Informationen nur dann sinnvoll zu integrieren sind, wenn sie
mit EDV-Methoden direkt aus dem geologischen Modell gewonnen werden konnen.

Die numerischen Modellierungssysteme, die auf physikalischen Gesetzmaligkeiten
aufbauen, sind auf eine Reihe sehr schwer zu gewinnender Eingangsparameter an-
gewiesen. Die Stomatawiderstande von Pflanzen, der Blattflachenindex (Leaf Area
Index, LAI), tatsachliche Wurzeltiefen u.a. sind nur in sehr gro3en Mal3staben zu er-
mitteln und zeigen, dass die Landnutzungsparameter und Bodenparameter kaum
erhoben und zuverlassig fur groRere Flachen und langere Zeitraume dem Modellie-
rungssystem Ubergeben werden konnen. Eine raumlich differenzierte Berechnung
der Sickerwasserrate oder gar der Grundwasserneubildungsrate ist mit diesen Me-
thoden nur in Ausnahmefallen moglich. Die zeitliche Auflosung kann jedoch sehr
hoch gewahlt werden (z.B. Tageswerte). Sinnvolle Anwendungen physikalischer Mo-
dellierungssysteme ergeben sich weniger fur die Sickerwassermodellierung als viel-
mehr fur die Durchsickerung der ungesattigten Zone. Daher ist eine Trennung in Si-
ckerwasser-Modellierungssysteme und Modellierungssysteme fur die ungesattigte
Zone notwendig.

3.2.3 Ergebnisse der Sickerwassermodellierung

Die Sickerwassermodelle liefern als Ergebnis im ldealfall flachen- und zeitdifferen-
zierte Daten zum unterirdischen Abfluss aus der Bodenzone, die allgemein mit etwa
2 m Machtigkeit angenommen wird. Diese Daten kdnnen meist ohne gro3eren Auf-
wand in einem GIS abgelegt und von dort aus anderen Modellierungssystemen, z.B.
fur die Berechnung des Wasserflusses durch die ungesattigte Zone, zur Verfugung
gestellt werden. Die hierbei eingesetzten Techniken der Datenhaltung sind auf eine
Reihe von Kopplungen zwischen statischen und dynamischen Daten anwendbar.
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Eine Bewertung der Ergebnisse von Sickerwassermodellierungen ist deshalb schwie-
rig, weil experimentelle Untersuchungen nur in vergleichsweise sehr kleinen raumli-
chen Ausschnitten durchgefuhrt werden konnen. Die Strukturgultigkeit ist zwar in al-
len drei Typen von Modellierungsansatzen grundsatzlich gegeben. Aber die ublichen
Lysimeter sind nur wenige Quadratmeter gro® und umfassen nur ausgewahlte Land-
nutzungs- und Bodentypen. GroRlysimeter, wie etwa in Eberswalde, und Naturlysi-
meter kdnnen wesentlich bessere Vergleichsdaten liefern. Haufig werden die Ergeb-
nisse auch mit Abflussmessungen an Oberflachengewassern verglichen, was auf-
grund der Schwierigkeiten bei der Trennung verschiedener Abflussarten nur bedingt
zielfUhrend ist. Gerade groRraumige Sickerwassermodelle sind aus diesem Grunde
sehr schwer zu kalibrieren. Die durchaus Ubliche Praxis, die Ergebnisse von Model-
len, die mit verschiedenen Modellierungssystemen erstellt wurden, miteinander zu
vergleichen, ist streng genommen zwar nicht zulassig, da die Ergebnisse nicht unab-
hangig voneinander gewonnen werden, ist aber dennoch einem unkalibrierten Zu-
stand vorzuziehen.

3.3 Modellierungssysteme fir die ungesattigte Zone

Die Modellierungssysteme fir die ungesattigte Zo- | Eintohung ]
ne unterhalb der Bodenzone werden meist nicht in 1 !
Betracht gezogen, weil diese Zone nicht sehr | Bescnrelbung der Mocelerngssyseme |

méachtig ist und in diesen Fallen eine direkte Uber- AL —LI,— —,,L 4L
nahme der Ergebnisse der Sickerwassermodellie- N %

rung als Grundwasserneubildung in der numeri- 8l |2 |2 e
schen Grundwassermodellierung als plausibel an- il |8 g 1% |, s
genommen wird. In der Tat ist dieses Vorgehen in HEHE [REHRE B
den allermeisten Fallen gerechtfertigt, denn in der §1 181 I8] |B] & [2] |5
ungesattigten Zone findet lediglich eine Verzdége- [=] |5 (2] [Z] |2 (5] [5]
rung und Vergleichmaligung des Abflusses der R — T T—
berechneten Grundwasserneubildungsmenge statt. }:---:------ b i e

Naturlich kann man auch die ungesattigte Zone durch statistische Mittel in die Si-
ckerwassermodellierung mit einbeziehen oder dort anhangen, wie in JANKIEWICZ ET
AL. (2005), SzILAGYIET AL. (2003), CHERKAUER & ANSARI (2005) und NEUMANN (2005)
beschrieben. Aber das ist nur in bestimmten Zusammenhangen sinnvoll.

Notwendig wird die Berechnung eines Modells fur die ungesattigte Zone z.B. dann,
wenn gering wasserdurchlassige Schichten Uber der gesattigten Zone den vertikalen
Zutritt des Sickerwassers zum Grundwasser behindern. In diesem Fall ist mit einem
Zwischenabfluss oder, wie in GOSSEL ET AL. (2001) beschrieben, schwebenden
Grundwasser zu rechnen, was zu einer verminderten Grundwasserneubildung verti-
kal an dieser Lokalitat und einer erhohten Grundwasserneubildung an anderer Stelle
fuhrt. Fur diese eher seltenen und komplexen Falle ist folglich eine 3D-numerische
Modellierung unabdingbar, da Uber die Strukturen der Geringleiter neben dem verti-
kalen Fluss auch ein horizontaler Fluss modelliert werden muss. Ahnliche Falle sind
in Tagebaugebieten gegeben, wo die Sumpfung zu grof3rdumigen und tief reichen-
den Grundwasserabsenkungen fuhrt.

Abbildung 18 verdeutlicht den Ablauf der Modellierung der ungesattigten Zone.
Schon die Eingangsdaten zeigen die Komplexitat der Aufgabe. Voraussetzung ist ein
geologisches 3D-Modell, das fur die ungesattigte Zone entsprechend der Zielstellung
parameterisiert werden muss. Bei reinen Stromungsmodellen sind die Parameter bei
weitem nicht so umfangreich wie bei Transportmodellen.
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Eingangsdaten:

Geolog. 3D-Modelle |-> | Hydrogeolog. Parametrisierung

Ergebnisse Sickerwassermodellierung

Digitale Datenerfassung:
1D-Vertikalprofil-,| 2D-Vertikalprofilschnitt- oder 3D-diskretisiert

Interpretation und Modellierung:

Empirische Modelle | Speichermodelle | numerische Modelle

Ergebnisse:

Zeitreihen Grundwasserneubildung/undfoder Stoffeintrag

Abbildung 18: Modellierung ungesattigte Zone. Die vertikale Diskretisierung der geologischen
Modelle reicht fir die numerischen Methoden nicht aus, um konvergierende Modelle zu
erzeugen. Die Erh6hung der Diskretisierung bringt in der 3D-Berechnung eine lineare
Vervielfachung der horizontalen Auflésung mit sich.

3.3.1 Eingangsdaten fur die Modellierung der ungesaéttigten Zone

Bei Vorliegen eines detaillierten dreidimensionalen geologischen Modells (und damit
einer Modellkopplung) ist die Struktur eines numerischen Modells fur die ungesattigte
Zone bereits gegeben. Ansonsten gibt es fur die horizontale Ersteckung des Modell-
gebiets aufgrund der weitgehend vertikalen Orientierung der Modellierung nur dann
Einschrankungen, wenn aus dem geologischen Modell mit horizontalen Abflissen
(evtl. Zwischenabfluss) zu rechnen ist. Die vertikale Erstreckung ist mit der Definition
der ungesattigten Zone vorgegeben und kann im Falle schwankender Grundwasser-
oberflachen eine Dynamik aufweisen. Problematisch ist die Parameterisierung fur
den ungesattigten Wasserfluss und —transport, da die hydraulische Durchlassigkeit
von der Durchlassigkeit im gesattigten Fall und der Wassersattigung abhangig ist
(MARSHALL ET AL. (1996)).

Bei den Eingangsdaten der numerischen Modellierung der ungesattigten Zone spie-
len neben den Parametern (hier: vertikale hydraulische Durchlassigkeit fur die volle
Wassersattigung und Porositat bei der Stromungsmodellierung und zusatzlich Diffu-
sion, Dispersion, Adsorption und biol. Abbau bei der Transportmodellierung) und den
Randbedingungen Sickerwassermenge und Lage der Grundwasseroberflache auch
die Anfangsbedingung der Wassersattigung eine wesentliche Rolle. Nach
BRONSTERT ET AL. (2005) hat diese Sattigung mit Bodenwasser einen sehr langen
Memory-Effekt, zumindest in globalen Klimamodellen (GCM). BLOSCHL (1996) zeigt
dies auch anhand von Modellen fur kleine Einzugsgebiete.
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Uber die Gleichungen und Untersuchungsergebnisse von VAN GENUCHTEN (1980)
kann eine Parameterisierung auch der Anfangsbedingungen anhand von Substrat-
angaben vorgenommen werden, die naturlich nur erste Naherungswerte darstellen,
deren Einfluss jedoch im Verlauf der Simulation schnell nachlasst.

Die Diskretisierung der ungesattigten Zone ist einerseits von dem geologischen Auf-
bau und andererseits von der Machtigkeit der Bodenzone und der zeitlich variablen
Lage der Grundwasseroberflache abhangig. Bei einigen Modellierungsmethoden
muss die Diskretisierung hoher sein als die Auflosung der geologischen Schichten.

3.3.2 Methoden zur Berechnung des Grundwasserflusses in der unge-
sattigten Zone

Numerische Modellierungssysteme flur die ungesattigte Zone sind meist eindimensio-
nal, da Wasserstromung und —transport wesentlich in vertikaler Richtung erfolgen.
Grundlage aller numerischen Modellierungssysteme fur die ungesattigte Zone ist die
Richards-Gleichung, die meist mit den Methoden von van Genuchten und Mualem-
van Genuchten (VAN GENUCHTEN (1980), VAN GENUCHTEN (1985), BOHNE ET AL.
(1993), HOLZBECHER (1996) ) parameterisiert wird (SYRING & KERSEBAUM (1988)). Da-
mit sind diese Modellierungssysteme als Kombination aus analytischen und numeri-
schen Methoden einzuordnen.

Wenn die ungesattigte Zone nicht parametrisch ausreichend beschrieben werden
kann, ist eine statistische Implementierung eine adaquate Losung. Hierbei wird ver-
einfachend anhand der Machtigkeit der ungesattigten Zone eine zeitliche Verzoge-
rung fur den Eintrag des Sickerwassers angenommen. Dieses Verhalten trifft zwar
nur zum Teil die ablaufenden Prozesse, kann aber als erste Naherung fur viele
Einsatzbereiche genugen. Typische Werte fur die Sickerwassergeschwindigkeit lie-
gen bei glazifluviatiien Sanden und relativ geringen Grundwasserflurabstanden im
Bereich von 1 m/d (GosseL 1999) fur die Druckausbreitung/Stromung. Beim tatsach-
lichen Wassereintrag im Sinne eines Transportmodells muss mit sehr viel langeren
Zeitraumen im Bereich von Monaten gerechnet werden. Genauere Daten kdnnen
uber synthetische Modellrechnungen mit eindimensionalen Modellierungssystemen
ermittelt werden (SIMUNEK ET AL. (2005)). Hierbei zeigt sich, dass die rein statistische
Auswertung von GOSSEL (1999) in der Realitat nur fur die in diesem Untersuchungs-
gebiet angetroffenen Mittel- bis Feinsande gilt. Sattigungskurven fur verschiedene
andere lithologische Abfolgen in einem eindimensionalen Profil kdnnen zur Auswer-
tung der vertikalen Verlagerungsgeschwindigkeiten des Sickerwassers in der unge-
sattigten Zone unterhalb der Bodenzone genutzt werden.

Eine verbesserte Simulationsmoglichkeit ergibt sich Uber die Erweiterungen von Bo-
denwasserhaushaltsmodellen (,Bucket“-Modell), s. Kap. 3.2. Hierbei muss fur jede
Schicht ein Speicher eingefugt werden, dessen Fullung bis zur Feldkapazitat reicht.
Daruber hinaus zutretendes Wasser flief3t in den nachst tiefer liegenden Speicher.

Die instationare numerische Modellierung der Wasserbewegung in der ungesattigten
Zone nach der Richards-Gleichung wird in einem dreidimensionalen Modell sehr
schnell instabil. In Bereichen mit machtigen ungesattigten Zonen (> 10 m) nimmt die
Wassersattigung aufgrund der im Verhaltnis zum Gesamt-Porenraum der ungesattig-
ten Zone geringen Sickerwassermenge sehr stark ab. Hierdurch fliet ab einem ge-
wissen, von Durchlassigkeiten, Anfangsbedingungen und Sickerwassermengen ab-
hangigen Zeitpunkt praktisch kein Wasser mehr durch diese Zone. Die Durchlassig-
keiten, die nach der Richards-Gleichung von der Wassersattigung abhangig sind,
sind so gering, dass keine Wasserbewegung mehr stattfindet. Die Tatsache, dass
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auch in solchen Gebieten mit groRen Grundwasserflurabstanden eine Grundwasser-
neubildung registriert wird, ist offensichtlich auf bevorzugte FlieRwege (preferential
flow) zurtckzufihren, woraus resultiert, dass diese FlieRwege eine hohere Wasser-
sattigung und damit eine hohere Durchlassigkeit erhalten. In der Ruckkopplung be-
deutet dies, dass in den nicht durchflossenen Bereichen der Wasserfluss unterbun-
den wird und das Wasser Uber die bevorzugten FlieRwege abflieRen muss. Innerhalb
dieser bevorzugten FlieRwege kann aufgrund der weitgehenden Wassersattigung
annahernd mit der gesattigten hydraulischen Durchlassigkeit gerechnet werden. Eine
Verzogerung findet allerdings durch die weiteren FlieBwege des Wassers statt. Diese
Prozesse konnen allenfalls in kleinrdumigen Modellen nachgebildet werden. Fur die
in den Beispielen betrachteten Skalen ist der Einsatz eines stark vereinfachenden
Modells daher angebracht.

Fur den Transport von Stoffen in der ungesattigten Zone wird zunachst die Wasser-
bewegung zugrunde gelegt. Darauf aufbauend werden insbesondere die Sorption
und der biologische Abbau modelliert. Beim biologischen Abbau werden jedoch meist
keine Reaktionen verschiedener Wasserinhaltsstoffe erfasst. Gleichgewichtsreaktio-
nen zwischen Gestein und Wasserinhaltsstoffen werden meist ebenso wenig bertck-
sichtigt wie bevorzugte FlieRwege oder eine Diffusion in die Gasphase.

3.3.3 Ergebnisse der Modellierung der Wasserstromung und des -
transports in der ungesattigten Zone

Bei der Nutzung eines Bodenwasserspeichermodells ist das Modellierungsergebnis
sehr einfach: Durch die Durchsickerung der ungesattigten Zone werden im Wesentli-
chen Zeitverzogerungen bzw. Verschiebungen des Austrags stattfinden.

Bei Modellen, die auf der Grundlage der Richards-Gleichung arbeiten, werden statio-
nar oder instationar die Wassergehalte fur die einzelnen diskreten Elemente berech-
net. Hieraus konnen die durch die ungesattigte Zone gesickerten Wassermengen
erfasst werden. Diese Modellergebnisse bestehen nicht mehr nur aus einer Zeitver-
zdgerung oder —verschiebung, sondern auch in einer starkeren Veranderung der
Austragskurve, da sich sogar die Parameter (z.B. auch die hydraulischen Durchlas-
sigkeiten) wahrend der Simulation verandern.

Ein Beispiel fur die Bedeutung von Prozessen in der ungesattigten Zone geben RO-
NEN & SOREK (2005).

3.4 Stromungsmodellierungssysteme fir die gesattigte Zone
Im Bereich (des Kompartiments) der Grundwasser |
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spaten 1970er Jahren die Computersysteme so machtig, dass eine digitale numeri-
sche Bearbeitung und die Generalisierung zu Modellierungswerkzeugen moglich
wurde. Heute dominieren diese numerischen Modellierungssysteme, die von der
Weiterentwicklung der Visualisierungsmoglichkeiten sehr profitiert haben.

Ebenso wie die Sickerwassermodellierung ist die numerische Grundwassermodellie-
rung zusatzlich zu den geologischen und hydrogeologischen Strukturen und Parame-
tern auf hydrologische Grolen angewiesen. Sie betreffen insbesondere die inneren
und aulleren Randbedingungen und die Grundwasserneubildung. Die gesamte Vor-
bereitung wird oft unter dem Begriff ,Conceptual Hydrogeological Model“ zusammen-
gefasst. Damit ergibt sich hier die Notwendigkeit vielfaltiger Modellkopplungen. Die
Schnittstellen hierzu sind in Kap. 4 detailliert beschrieben.

Die Modellierungswerkzeuge enthalten meist eine Gliederung in Pra- und Postpro-
zessor zur visuellen Aufbereitung von Eingangs- und Ergebnisdaten sowie den ei-
gentlichen Rechenkern.

Der in Abbildung 19 dargestellte Ablauf der numerischen Grundwassermodellierung
zeigt einen sehr komplexen Verlauf, der bereits die Abstraktion eines geologischen
Modells durch die hydrogeologische Parameterisierung voraussetzt. Die Ergebnisse
sind ebenfalls sehr vielfaltig nutzbar. Fir den gesamten Modellierungsprozess bieten
sich GIS fur die Datenbereitstellung an. Die in vielen Modellierungswerkzeugen imp-
lementierten Pra- und Postprozessoren eignen sich meist als Schnittstellen zur An-
bindung von GIS.

Eingangsdaten:
Hydrolog. Randbed.| Geolog. 3D-Modelle
Ergebnisse Sickerwassermodellierung|u. unges. Zone

Erstinterpretation und digitale Datenerfassung:
Hydrogeolog. Parametrisierung | 3D-Diskretisierung

Voraussetzungen flir die Numerik

Modellierung:

Stromungsmodell (stationar, instationar) 2D? 3D? Dichte?

Transportmodell (stationar, instationar)

Ergebnisse:

Zeitreihen Wasserstande/Druckpotentiale, Konzentrationen und Bilanzen
Pathlines mit Isochronen

Isolinien und —flichen Druckpotentiale und Konzentrationen

Abbildung 19: Modellierung der geséattigten Zone. Die Eingangsdaten der Modellierung miissen
meist erst gesondert aufbereitet werden, um die Methoden nutzen zu kénnen.



Modellierungssysteme 52

3.4.1 Eingangsdaten der Stromungsmodellierungssysteme fir die gesat-
tigte Zone

Die Eingangsdaten der numerischen Grundwassermodellierung sind zunachst davon
abhangig, ob das Modell stationar oder instationar berechnet werden soll.

Der einfachste Fall der stationaren Stromungsberechnung benétigt als Eingangsda-
ten Strukturen und Parameter, die idealerweise aus einem geologischen Modell ab-
geleitet werden konnen (s. Kap. 3). Wesentlich fur die horizontale Dimensionierung
eines numerischen Grundwasserstromungsmodells sind jedoch die Randbedingun-
gen, die meist aus einem hydrologischen Konzept abgeleitet werden mussen oder —
seltener — aus geologischen Strukturen resultieren. In der dritten Dimension domi-
niert dagegen die Geologie Uber den Schichten- bzw. Grundwasserleiter- und —
geringleiteraufbau die Diskretisierung des Modells. Die zeitliche Dimension wird ent-
sprechend des statischen Charakters des geologischen Modells von den dynami-
schen hydrologischen GroRen (Randbedingungen, z.B. Wasserstande der Oberfla-
chengewasser, oder Grundwasserneubildung) sowie technischen Grollen (z.B.
Grundwasserentnahmen) bestimmt.

Die Strukturen eines numerischen Grundwassermodells konnen auf vielfaltige Weise
generiert werden. HUBERT (in Vorbereitung) gibt eine ausfuhrliche Darstellung und
Auswertung der eingesetzten Methoden.

Die hydrogeologischen Parameter werden im Wesentlichen aus der Lithologie abge-
leitet, oder es werden Verteilungen aus diskreten Messungen (z.B. Pumpver-
suchsauswertungen oder Slug & Bail Tests) berechnet. Bei der Ableitung aus litholo-
gischen Beschreibungen, z.B. der Schichtenverzeichnisse von Bohrungen, empfiehlt
sich eine vorlaufige Interpolation auf der Basis von Indizes. Bei der Kalibrierung des
Modells (s. Kap. 4) kann dann den Indizes ein leicht veranderter Wert zugewiesen
und die Interpolation auf dieser Basis erneut durchgefuhrt werden. Zu beachten ist
bei der Interpolation auch das Verhalten der verschiedenen Parameter: Hydraulische
Durchlassigkeiten sollten z.B. meist (nach Prufung auf eine Schiefe in der Verteilung)
in logarithmierter Form interpoliert werden. Porositaten werden in linearer Form inter-
poliert, wobei hier flr die Berucksichtigung der Tiefenabhangigkeit empirisch ermittel-
te Gesetzmaligkeiten zugrunde gelegt werden konnen. Die Grundwasserneubildung
kann nur zeitlich interpoliert werden, eine raumliche Interpolation, z.B. von Lysime-
terdaten, ist sinnlos, da die in Kap. 3.2 dargestellten Abhangigkeiten von Landnut-
zung, Boden und Grundwasserflurabstand berucksichtigt werden mussen. Daten-
technisch ergibt sich die Schwierigkeit, dass die Ganglinie die mittlere tagliche Neu-
bildung fur einen ganzen Monat wiedergibt und entsprechend bei einer Kopplung
umgesetzt werden muss. Die Stellung der Grundwasserneubildung als Parameter ist
nicht eindeutig, denn aufgrund der bei instationaren Modellen moglichen Zeitabhan-
gigkeit wird sie bei einigen Modellierungswerkzeugen als Randbedingung gefuhrt.

Die Randbedingungen, die in instationaren Modellen meist zeitabhangig implemen-
tiert werden, sind sehr unterschiedlich zu behandeln: Bei vorgegebenen Wasser-
standen, z.B. an Oberflachengewassern, sind lineare Interpolationen entlang der
Gewasser vorzunehmen und andererseits die zeitliche Ganglinie zu berucksichtigen.
Hier kdnnen einfache zeitliche Interpolationsmethoden (anders als bei der Grund-
wasserneubildung) eingesetzt werden. Wasserscheiden konnen ebenfalls wesentli-
che Randbedingungen sein, wenn sie stabil sind. Geologische Strukturen, wie z.B.
Grundgebirgsausbisse, sind nur in wenigen Modellen nutzbar (z.B. GOSSEL ET AL.
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2004). Wie in Kap. 3.8.1 sowie LAHNE (in Vorbereitung) beschrieben, kdnnen Festge-
steinsrander nicht in jedem Fall als Randbedingung dienen.

Sowohl Parameter als auch Rand- und Anfangsbedingungen der Modelle kénnen
GIS-gestutzt erfasst und verarbeitet werden. GOSSEL ET AL. (2004) zeigen auf, dass
hierbei nicht nur reine GIS-Funktionen, wie z.B. das raumliche Datenbankmanage-
ment gro3er Datenmengen eingesetzt werden, sondern insbesondere noch die rand-
lich der Kernfunktionen des GIS liegenden Interpolationsmethoden, Kontrollfunktio-
nen raumlicher Datensatze und die Datenaustauschmdglichkeiten. Problematisch
wird lediglich die Handhabung echter 3D-Daten, die moglichst geologischen Model-
lierungswerkzeugen vorbehalten bleiben sollte, und zeitvarianter Daten, wie z.B. der
Grundwasserneubildung. Bei beiden kann man mit Hilfe eines durchdachten Daten-
managements auch im GIS weiterarbeiten. Aber es werden zusatzliche Datenstruktu-
ren notwendig, die nicht orginar in GIS vorhanden sind.

3.4.2 Methoden der Modellierungssysteme

Grundlage der numerischen Grundwasserstromungsmodellierung sind die Kontinui-
tatsgleichung und die Darcy-Gleichung. Durch die Kombination beider ergibt sich ei-
ne partielle Differentialgleichung, die die Berechnung von Grundwasserstanden in
einem porésen Medium erlaubt.

Zur Lo6sung der partiellen Differentialgleichung sind die numerischen Finite-
Differenzen- (FD) und Finite-Elemente- (FE) Methoden am weitesten verbreitet. In
ihnen werden Raum und Zeit so diskretisiert, dass fur jedes der Elemente ein einheit-
licher Datensatz raumlich wie zeitlich konstanter Werte entsteht (Finite-Volumen-
Methoden sind bei weitem nicht so weit verbreitet wie FD- und FE-Methoden). Durch
die Diskretisierung werden die Differentialgleichungen linearisiert, und dadurch sind
diese Verfahren eigentlich nur Naherungsverfahren. Die Diskretisierung kann bei ak-
tuellen Modellierungswerkzeugen und Computerkapazitaten jedoch so fein gewahlt
werden, dass sich die Vorgange quasi-kontinuierlich abbilden lassen. Ausfuhrliche
Darstellungen zur Generierung von Modellierungswerkzeugen aus den beschriebe-
nen Modellierungssystemen finden sich z.B. in DIERSCH (1984) und KINZELBACH
(1986) sowie MCDONALD & HARBAUGH (1988). Die Diskretisierung in horizontaler Rich-
tung erfolgt in Rechtecke, unregelmalige Vierecke oder Dreiecke. In vertikaler Rich-
tung arbeiten alle Modellierungswerkzeuge mit durchgehend im gesamten Modellge-
biet ausgehaltenen ,Schichten® (,Layers® oder ,Slices®), sodass bei dreidimensiona-
len Modellen Prismen oder Quader entstehen. Diese Strukturierung erleichtert zwar
die Ubernahme von Grenzflachen durch die einfache Wertiibertragung von TINs (tri-
angular irregular networks) oder GRIDs (regelmafigen, rechteckigen, meist quadrati-
schen Rastern), ist fir die Ubernahme von nicht vollstandig im Gebiet vertretenen
geologischen Einheiten jedoch hinderlich.

Die Geometrie der Elemente kann das Verhalten des Modells erheblich beeinflussen.
Bei Dreiecksnetzen sollten aus numerischen Grunden mdglichst wenige Dreiecke
Winkel wesentlich grof3er als 90° aufweisen, da die Modelle nicht gut konvergieren.
Fur alle numerischen Modellierungssysteme gilt, dass fur die Zeit- und Raumdiskreti-
sierung MaximalgroRen der Distanzen zu ermitteln sind (Courant- und Peclet-Zahl),
damit keine Divergenzen, insbesondere bei einer auf einem Stromungsmodell auf-
setzenden Transportmodellierung, auftreten. Bezlglich der vertikalen Diskretisierung
muss darauf hingewiesen werden, dass zu geringe ,Schichtmachtigkeiten® zu nume-
rischen Divergenzen fuhren.
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Sehr genau analysiert werden mussen auch interne Algorithmen. Beispielsweise
fuhrt die Mittelung von Durchlassigkeitsbeiwerten zwischen den Nachbarzellen Uber
das arithmetische Mittel zu vollig anderen Ergebnissen als die Mittelung Uber das
geometrische Mittel. Bei arithmetischer Mittelwertbildung werden gering durchlassige
Zellen durch die Mittelung besser durchlassig, wahrend die geometrische Mittelung
zu geringer durchlassigen Bereichen neigt. Dies macht sich weniger in horizontaler
Richtung bemerkbar, da dort die Diskretisierung nur leicht erhoht werden muss. In
vertikaler Richtung fuhrt eine hohere Diskretisierung dagegen zu sehr stark erhohten
Elementzahlen.

Die Reduzierung der meisten Stromungsmodellierungswerkzeuge auf die gesattigte
Zone ist bei instationaren Modellen mit ungespannten Grundwasserleitern problema-
tisch. Sollten die obersten Zellen trocken fallen, ist eine ,Wiedervernassung® aus nu-
merischen Grunden oft nicht moglich. Dies fuhrt zu geringfugigen Differenzen gegen-
uber Modellen, bei denen diese Probleme durch geeignete Vermeidungsstrategien
umgangen werden.

3.4.3 Ergebnisse der numerischen Grundwassermodellierung

Die numerischen Grundwassermodelle werden fur sehr unterschiedliche Aufgaben-
stellungen bendtigt. Daher sind auch die Ergebnisse sehr vielfaltig. Reine Stro-
mungsmodelle (stationar oder instationar) werden meist fur Wasserhaushaltsunter-
suchungen bzw. fur geplante Eingriffe in den Wasserhaushalt erstellt, wahrend fur
qualitative Fragestellungen Transportmodelle bendtigt werden. Da mit Hilfe des Mo-
dellierungssystems fur jede Zelle bzw. fur jedes Element oder fur jeden Knoten Was-
serbilanzen berechnet werden, ist eine Bilanzierung fur das Gesamtgebiet oder Teile
davon in jedem Werkzeug implementiert. Da fur die Berechnung der Bilanzen die
Wasserstande der Nachbarzellen notwendig sind, ist auch diese Grofde — bei einem
dreidimensionalen Modell auch fur die einzelnen Modellschichten — als Ergebnis zu
nutzen.

Auf der Grundlage der Gradienten zwischen den einzelnen Zellen lassen sich auch
Pathlines berechnen. Die deutschen Begriffe Stromlinien und Bahnlinien treffen hier
nicht zu, denn die Berechnung von Stromlinien erfolgt lediglich auf der Basis der Iso-
hypsen (was nur in einem 2D-Modell mit den Pathlines vergleichbar ist). Die Berech-
nung der Bahnlinien ist deshalb nicht moglich, weil den Modellierungssystemen ein
Kontinuumsansatz zugrunde liegt, der innerhalb einer Zelle (bzw. eines Elements)
die Parameter als konstant voraussetzt. Die Aufteilung in ,Poren“ und ,Gesteinskorn®
ist somit nicht moglich. Genauer definiert werden musste eine solche Pathline also
mit der Bewegungsbahn eines Reprasentativen Elementarvolumens (REV). In drei-
dimensionalen Grundwasserstromungsmodellen konnen diese Pathlines fur genau
einen Stromungszustand dreidimensional berechnet werden. Instationare Pathlines
gibt es also nur in dem Sinne, dass neben dem instationaren Stromungsmodell ein
Transportmodell ohne zusatzliche Transportparameter berechnet und dadurch die
Bewegung eines REV beschrieben wird.

FUr die Darstellung der Ergebnisse scheinen GIS zunachst gut geeignet zu sein, da
sie sowohl die notwendigen Interpolationsmethoden und raumlichen Bezugssysteme
als auch die 2D-Visualisierungsmaoglichkeiten in Form von Kartendarstellungen mit-
bringen. Fur 3D-Darstellungen, z.B. von 3D-Stromlinien sowie 4D-Darstellungen des
Ausbreitungsverhaltens von Grundwasserspiegelabsenkungen oder —anstiegen, sind
GIS jedoch i.d.R. ungeeignet. Lediglich einige wenige wissenschaftliche Spezialsys-
teme sind zu einem solchen Datenhandling fahig.
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3.5 Transportmodellierungssysteme fir die geséattigte Zone
Fur die gesattigte Zone sind neben den oben be- |

schriebenen Stréomungs- auch an sie gekoppelte — |
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tigte Zone sind sehr weitreichend — von der Ge-
fahrdungsabschatzung und Bewertung von Kontaminationen im Altlastenbereich G-
ber die Verweilzeitenberechnung im Zustrom von Grundwasserfassungen bis hin zu
prognostischen Berechnungen, z.B. im Zuge von Umweltvertraglichkeitsuntersu-
chungen.

Stationare oder instationare Transportmodelle kdnnen dabei an stationare oder insta-
tionare Stromungsmodelle gekoppelt werden. Lediglich die Kopplung eines instatio-
naren Stromungs- mit einem stationaren Transportmodell ist nicht sinnvoll.

Die Eingangsparameter numerischer Transportmodelle konnen, wie oben angedeu-
tet, sehr vielfaltig sein. Wahrend die Diffusion nur temperatur- und stoffabhangig zu
betrachten ist — i.d.R. liegen im Grundwasser so geringe Konzentrationen vor, dass
es zu keinen Beeinflussungen der Diffusion durch andere Stoffe kommt, und die
Temperatur des Grundwassers ist meist ebenfalls konstant — sind die Parameter
Dispersion, Adsorption und Abbau meist sehr komplex und nicht experimentell ermit-
telbar. Damit steht die Datengrundlage fur konkrete Transportmodellierungen im
scharfen Kontrast zu der Vielfalt von Zielen.

Bei der Betrachtung der Dispersion werden zunachst die korngerustbedingte Disper-
sion und die Makrodispersion unterschieden (KINZELBACH (1987)). Die Makrodisper-
sion ist sehr stark skalenabhangig, d.h. bei einem lokalen Modellgebiet und hoher
raumlicher Auflosung der Parameter ist die Makrodispersion gering, bei grolen Mo-
dellgebieten und geringer Auflosung hoch. Entsprechend sind die Moglichkeiten ei-
ner experimentellen Bestimmung der Dispersion: Die korngerustbedingte Dispersion
kann Uber geeignete Pumpversuche oder ein Langzeitmonitoring erfasst werden. Die
Makrodispersion, die sich insbesondere durch die Variabilitdt von Durchlassigkeiten
innerhalb einer Modellschicht ergibt, kann jedoch meist nur abgeschatzt werden.

Die Sorption von Stoffen, die sich in einer Retardation auswirkt, kann demgegenuber
meist als relativ konstant innerhalb einer Modellschicht angenommen werden. Aus-
nahmen bilden hier Schichten, in denen sehr stark wechselnde Tongehalte festge-
stellt werden. Die experimentelle Bestimmung dieses Parameters ist meist relativ
einfach im Labormalstab oder Uber spezielle Pumpversuche moglich.

Der Abbau von Stoffen wird in den meisten numerischen Modellierungssystemen wie
der Abbau eines radioaktiven Stoffes Uber seine Halbwertszeit beschrieben. Proble-
matisch ist hierbei die Abhangigkeit des biologischen Abbaus von der Verfugbarkeit
anderer geldster Stoffe, insbesondere von Oxidationsmitteln (z.B. O, NO3, SO,?).
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Diese Abhangigkeit kann mit dem Ansatz einer Halbwertszeit nicht erfasst, sondern
muss Uber Modellierungssysteme fur chemische Gleichgewichtsreaktionen gelost
werden. Einige Modellierungswerkzeuge bieten hierfur entsprechende Schnittstellen
an (s. Kap. 3).

Die theoretischen Grundlagen und Methoden der Transportmodellierung sind in
DIERSCH (1984) sowie KINZELBACH (1987) ausfuhrlich beschrieben. Bei der prakti-
schen Modellierung erweisen sich die Transportmodelle als empfindlich gegenuber
komplizierten Geometrien und gering auflosenden Diskretisierungen. Fur die raumli-
che Diskretisierung ist die Peclet-Zahl einzuhalten, um eine scheinbare Dispersion,
die auf der naherungsweisen Berechnung mit steilen Konzentrationsgradienten be-
ruht, zu verhindern. Fur die zeitliche Diskretisierung gilt gleiches, was Uber die Cou-
rant-Zahl gepruft werden kann.

Die Ergebnisse der Transportmodellierung konnen im 2D-Fall mit GIS visualisiert
werden. Fur 3D- und 4D-Darstellungen, z.B. Isoflachen einer Konzentration, im insta-
tionaren Fall mit einer zeitlichen Komponente, konnen GIS meist nicht genutzt wer-
den. Hier sind die Fahigkeiten der Postprozessoren der Modellierungswerkzeuge
gefragt, um entsprechende animierte Filmsequenzen zu erstellen.

3.6 Hydrologische Modellierungssysteme: Atmosphéarischer Ein-
trag und Oberflachenwassergerinne-Modellierungssysteme
Bei der Betrachtung hydrologischer Modellierungs- |
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das Niederschlags-Abflussverhalten eines gesam-
ten Einzugsgebiets oder hydrologische Teilaspekte, wie z.B. Schneeschmelze, Re-
liefabhangigkeit des Niederschlags oder den Abfluss in einem Gerinne, modellieren.
Die statistische Methode der Ganglinienseparation und mit ihr die Bestimmung des
Basisabflusses hilft bei der Kalibrierung von Grundwasserneubildung.

Es gibt jedoch auch Systeme, die mit Modellkopplungen unterschiedlicher Art arbei-
ten und daher in ihrem systematischen Aufbau hier von Interesse sind. Bei diesen
aus mehreren Teilsystemen zusammengesetzten Modellierungswerkzeugen werden
auch die Anteile deterministischer und statischer Modellierungskonzepte in unter-
schiedlichem Male eingesetzt.

Ganz wesentlich bei der Beschaftigung mit hydrologischen Modellierungssystemen
ist auch der Betrachtungsmalistab. Beispielsweise ist die Abhangigkeit der Nieder-
schlagshohe von der topografischen Hohe und der Exposition zur vorherrschenden
Windrichtung statistisch signifikant zu einem Modell verarbeitet worden (HUTCHINSON
(1995), HUTCHINSON (1998)). Diese grol3- und mittelmaf3stablichen Phanomene sind
in globalen Klimamodellen oder Wasserhaushaltsmodellen (DOLL ET AL. (1998)) nicht
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reproduzierbar. Demgegenuber macht BERNARD (2005) deutlich, wie kleinraumige
Modelle (maximal klein-regionaler Malistab) durch GIS-Systeme im Pre- und
Postprocessing unterstitzt werden. Probleme bereiten jedoch die mangelnde 3D-
und 4D-Unterstutzung der GIS-Systeme, die auch schon fur die numerische Grund-
wassermodellierung dargestellt wurden. Auf der anderen Seite sind die Fahigkeiten
verschiedener GIS sehr unterschiedlich. Insbesondere bieten OpenSource GIS ne-
ben ihren meist schon weiter als die kommerziellen Standard-GIS gehenden Model-
lierungswerkzeugen die Moglichkeit einer Erweiterung durch den Nutzer.

FURST (2004) nutzt fur hydrologische und wasserwirtschaftliche Modellierungen ins-
besondere Geoinformationssysteme und erortert ausfuhrlich die Unterschiede sowie
Vor- und Nachteile von vektorbasierten und rasterbasierten GIS. In der Praxis durften
Mischformen und haufige Wechsel von Formaten eine wesentliche Rolle spielen, wie
auch in den Beispielen gezeigt. Raumliche Variabilitaten hydrologischer Modelle
konnen nach FURST (2004) durch den Einsatz von GIS besser bericksichtigt werden
als mit den meisten origindren Modellierungssystemen. Gering dimensionale Model-
lierungssysteme (z.B. nulldimensionale Einzugsgebietsmodelle und eindimensionale
Rohr- oder Gewassermodelle) spielen jedoch immer noch eine wesentliche Rolle bei
der hydrologischen Modellierung. Fur sie stellt die Nutzung von GIS keine Verbesse-
rung dar. FURST (2004) klassifiziert die Modellierungssysteme fur Abflussanalysen
und -simulationen folgendermafen:

e Raumlich aggregierte Modellierungssysteme zur Hochwasservorhersage (z.B. auf
der Grundlage der Einheitsganglinienverfahren).

e Raumlich halb-verteilte Modellierungssysteme fur die groflraumige Einzugsge-
bietsmodellierung.

e Raumlich verteilte, prozessorientierte Abflussmodellierungssysteme.

Diese Modellierungssysteme werden in unterschiedlicher Weise durch GIS unter-
stutzt.

Raumlich aggregierte Modellierungssysteme konnen insbesondere durch das HoO-
henmodell des Gebiets und Landnutzungs-abhangige Parameter wie die Rauigkeit
unterstutzt werden. Hierfur sind in manchen GIS, wie z.B. bei der Nutzung der Erwei-
terung Spatial Analyst in ArcView 3.x, bereits Routinen vorhanden. Bei den raumlich
aggregierten Modellierungssystemen werden statistische Methoden nicht nur bei der
raumlichen Aggregation eingesetzt, sondern sind auch der wesentliche Bestandteil
des Modellierungskonzeptes.

Die Abgrenzung raumlich halb-verteilter Modellierungssysteme von aggregierten
bzw. raumlich verteilten Abflussmodellierungssystemen fallt oftmals schwer, da die
Ubergéange flieBend sind und unterschiedliche Kompartimente in unterschiedlicher
Weise GIS-Eingangsdaten berucksichtigen konnen. Charakteristisch fur diese Model-
lierungssysteme ist die Aufteilung des Raumes in verschiedene Kompartimente
(Schneedecke, Interzeption an der Pflanzenoberflache, verschiedene Bodenkompar-
timente), die in aller Regel durch Speicherfunktionen implementiert werden. Flache
und Volumina dieser Speichergrof3en konnen mit Unterstutzung durch ein GIS raum-
lich diskretisiert in die Berechnungsverfahren eingehen. Hierbei werden Konzepte,
wie das der ,hydrologisch ahnlichen Gebiete® (hydrological response units, HRU)
oder Hydrotope, genutzt, wobei Gebiete mit gleicher hydrologischer Wirkung bezug-
lich eines Kompartiments als sich gleich verhaltend zusammengefasst werden. Damit
wird der Rechenaufwand reduziert (s. Kapitel 3.2). Raumlich halb-verteilte Modellie-
rungssysteme stellen somit Implementierungen klassischer stochastischer Modellie-
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rungssysteme mit unterschiedlichen Anteilen statistischer und deterministischer Mo-
dellierungskonzepte dar.

Raumlich verteilte Modellierungssysteme gehen bei der systematischen Analyse und
Umsetzung hydrologischer Konzepte weiter in Richtung einer determinstischen, phy-
sikalisch basierten Modellkonzeption. Sie bertcksichtigen neben den reinen Wasser-
haushaltsgroRen auch die durch Abflussprozesse induzierten Erosions- und Sedi-
mentationsprozesse. Aufgrund dieser Komplexitat der Prozessmodellierung und der
fur sie notwendigen hoch aufgelosten Daten ist die Anwendung meist auf sehr kleine,
ausgewahlte Gebiete beschrankt.

Eingangsdaten:

Klima |Abflisse | Morphologie (sehr detailliert) | Fernerkundung | Boden

Rohrnetze | Entwasserung| Ergebnisse Sickerwasser,| unges., ges. Zone

Erstinterpretation und digitale Datenerfassung:
Hydrolog. Parameterisierung Kompartimente

Analytische Verfahren

Modellierung:
Statistische Methoden | Empirische Methoden| Numerische Methoden

Stromungsmodell (stationar, instat.) Transportmodell (stationéar, instat.)

Ergebnisse:

Zeitreihen Wasserstiande, Abflisse, Konzentrationen und Bilanzen

Wasserhaushalt Stofftransport

Abbildung 20: Hydrologische Modellierungen. Das Spektrum der Modellierungssysteme ist
sehr grof3 und kann hier nur in einer Auswahl wiedergegeben werden. Entsprechend verhélt es
sich mit den Eingangsdaten und Ergebnissen.

Far klimatische Langzeituntersuchungen werden nach VALDES (2005) vier Arten von
Modellierungssystemen eingesetzt:

e Box-Modelle, die im Wesentlichen statistisch arbeiten,

e Energie-Bilanz Modelle, die im Kern auf der Modellierung von energetischen Pro-
zessen aufbauen,

e Klimamodelle mittlerer Komplexitat (Earth System Models of Intermediate
Complexity, EMICs), die neben den Energiebilanzen auch Einzelprozesse wie Zir-
kulationen in Ozeanen und Atmosphare berucksichtigen, und

e Globale Zirkulationsmodelle (General Circulation Models, GCMs), die die dynami-
schen Grundgleichungen vollstandig implementieren.
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Wahrend die ersten drei Modellierungssysteme sehr schnelle Berechnungen liefern,
sind GCMs auf sehr gro3e Rechnerkapazitaten angewiesen, was letztlich auf die ho-
he Zahl der Eingangsparameter, der zu berucksichtigenden Prozesse und auf die
raumliche und zeitliche Auflosung zurtuckgefuhrt werden kann.

3.7 Umweltgeologische Modellierungssysteme

Modellierungen in der Umweltgeologie bieten die | l
. . . . . Eintih

Mdglichkeit einer zusammenfassenden und weiter- - ey

gehenden Analyse. Die dabei eingesetzten Model- | Baschneibung der Modelienungasystem fr |

lierungssysteme sind allerdings meist nichtin Form — T T T T T T T
fertig entwickelter Werkzeuge verfugbar. Ausnah- HRE

men bilden die Bewertungswerkzeuge des Risk . % E

Based Assessment flr bestimmte Altlasten und . 3 ] ‘E 2
Ansatze zur Bewertung der Schutzfunktion der o | |2 ;'*i £l & g
Grundwasseruberdeckung. Vielmehr mussen mit g f g g HRE E
Hilfe sehr allgemeiner Werkzeuge, wie z.B. Geoin- Sl lal |3 B2 2] IR
formationssysteme, eigene Algorithmen zusam- ' = = Led lel L0 L
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Die im Folgenden aufgefuhrten Beispiele von um-
weltgeologischen Modellierungen stellen nur einen Ausschnitt der derzeit am haufigs-
ten diskutierten und angewendeten Einsatzgebiete dar.

Erosions- und Sedimentationsprozesse kdonnen mit Hilfe der in der Universal Soil
Loss Equation (USLE) wiedergegebenen konzeptionellen Modellierungsmethode in
Modellierungssystemen umgesetzt werden. FURST (2004) stellt einige Ergebnisse
solcher Modelle im alpidischen Raum dar, die mit Hilfe von verteilten Parametern und
GIS-Methoden erzielt wurden.

Fur Decision Support Systems (DSS) sind die Moglichkeiten von GIS in vielerlei Hin-
sicht von Bedeutung:

e Datenlieferanten

e Visualisierung (Pra- und Postprozessor)

e Datenaustausch mit und zwischen speziellen Modellierungssystemen
e Implementation einiger DSS-spezifischer Funktionen

e Implementation von Benutzerschnittstellen

Dennoch mussen auch hier die Einschrankungen der GIS bezuglich raumlicher und
zeitlicher Daten berucksichtigt werden. GIS sind beispielsweise mit wenigen Aus-
nahmen weder in der Lage, echte volumenorientierte 3D-Daten verfugbar zu machen
noch instationare Entwicklungen adaquat abzubilden.

Wesentliche Werkzeuge zur umweltgeologischen Modellierung sind die meist eben-
falls in GIS-Systemen zur Verfugung stehenden Interpolationsverfahren. In den
Geowissenschaften werden zahlreiche Interpolationsverfahren eingesetzt, auf deren
Diskussion hier weitgehend mit dem Hinweis auf die Darstellungen in Kap. 2.1.1 ver-
zichtet wird. Ebenso wie geologische Strukturen konnen auch die Ergebnisse von
hydrochemischen Analysen interpoliert werden. Problematisch ist jedoch die Kopp-
lung beider Ergebnisse zu einer geologisch angepassten Stoffverteilung ebenso wie
die Berechnung einer hydrologisch orientierten Stoffverteilung. Eine ebenso groRle
Schwierigkeit stellt bei nicht dynamischen Modellen die Berucksichtigung unter-
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schiedlicher Zeitpunkte von Probennahmen dar, die meist Uber eine (unzureichende)
Mittelwertbildung geldst wird. Zur systematisch sauberen Uberwindung dieses Prob-
lems sind nur VerknUpfungen mit dynamischen Modellierungssystemen denkbar,
wobei jedoch evtl. mit reduzierten Ausschnitten gearbeitet werden kann. Die ggf. zu
verknupfenden Modellierungssysteme konnen im Prinzip aus allen Bereichen der
statischen und dynamischen Modellierungen stammen, umfassen aber meist Modelle
aus den Bereichen der Okologie und Okonomie:

Grundwassermodellierung

Oberflachenwassermodellierung

Grundwasserneubildungsmodellierung

3D geologische Modellierung

Gerade im Bereich der umweltgeologischen Fragestellung kommen weitere vielfaltige
Einsatzbereiche verknupfter Modellierungssysteme in Betracht. Fur die Bereiche Na-
turschutz, Landwirtschaft, Okonomie und Touristik kénnen, wegen mangelnder vor-
gefertigter Modellierungssysteme jedoch meist im GIS neu umzusetzende konzeptio-
nelle Modelle berlcksichtigt werden. Sozialwissenschaftliche Modelle sind noch ver-
haltnismaRig selten in DSS umgesetzt worden.

Eingangsdalten:

Ergebnisse Transport Sickerwasser, ungesattigte und gesattigte Zone

Atmosphérische Ausbreitungsmodelle | Mobilitatsparameter | Toxizitat

Abbauverhalten | Rezeptoren| Schutzgiiter | Grenzwerte

Modellierung:

Stoffaustragsverhalten | Multidimensionale humerische Modelle

Mehrphasensysteme | Rezeption von Stoffen | Toxikologische Modelle

Ergebnisse:

Kontaminationsausbreitung | Rezeptionsszenarien

Prognostische Szenarien flir neue Anlagen

Abbildung 21: Umweltgeologische Modellierungen. Wahrend hier die bereits bestehenden Mo-
dellierungssysteme nur vereinzelt vorhanden sind, kénnen sowohl die Fragestellungen (und
damit die Ergebnisse) als auch die zu ihrer Beantwortung notwendigen Eingangsdaten sehr
vielfaltig sein.
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3.8 Beispiele des Einsatzes verschiedener Modellierungssysteme
Neben den ausfuhrlichen Beispielen der folgenden |

Elnfuhmr\g l

Kapitel werden hier noch einige Literaturbeispiele T I

kurz dargeste”t, um das Spektrum ihres Einsatzes | Baschreibung der Mocellierungssysteme fr |
deutlich zu machen. I
Die Frage des Einzugsgebiets von Grundwasser- «E 8
messstellen ist nur durch eine dreidimensionale HRE: fé .
Modellierung der gesattigten Zone zu klaren. Nach TR EARE
ersten Untersuchungen auf diesem Gebiet, die im HEHEEIREIREIRE $
Rahmen des Forschungsprojektes ZEUS des FAW HNEIRERE HEEINE
Ulm durchgefiihrt wurden, ergibt sich die Notwen- |5 |=] |=] 2] [2] [5] [5]

digkeit, mit entweder mit analytischen Methoden TS T
einen naherungsweisen und nur unter bestimmten s pon oo oo oo
Voraussetzungen zulassigen analytischen Ansatz
zu wahlen oder direkt numerisch dreidimensional zu arbeiten. Fur die Modellierungen
GOSSEL ET AL. (1998) und GOSSEL ET AL. (2001) wurden diese Fragen fur regionale
Grundwassereinzugsgebiete weitergehend bearbeitet. Neben der Modellierung von
Pathlines ist die Transportmodellierung notwendig, um FlieRzeiten auf der Grundlage
von Porositatswerten zu bestimmen. Dies ist sowohl fur die Ausbreitung von Grund-
wasser-Kontaminationen durch Altlasten oder Schadensfélle als auch fur die Beo-
bachtung der Grundwasserqualitat und die Abschatzung des Einzugsgebiets im Vor-
feld von Trinkwassergewinnungen aus dem Grundwasser von Bedeutung, wie BEN-
DER (2003) am Beispiel eines grofsraumigen Modells im Rhein-Neckar-Raum zeigt.
Die Modellierung ist insbesondere bei der Bewertung von Natural Attenuation-
Prozessen in Altlasten sehr komplex, wie PRECHTEL ET AL. (2003) zeigen. Auch fur
Umweltvertraglichkeitsuntersuchungen und das Grundwassermanagement von
GroRbaumalnahmen sind Modellierungen der gesattigten Zone oft notwendig.

Bei den meisten dieser Modellierungen der gesattigten Zone werden keine dezidier-
ten geologischen Modelle erstellt, sondern bereits die auf die hydrogeologische
Strukturierung und Parameterisierung fokussierte Form des ,hydrogeologischen
Strukturmodells. Sickerwasser- und Grundwasserneubildungsmodelle (z.B. in WEGE-
HENKEL & SELG (2002)) werden insbesondere fur die Wasserhaushaltsberechnungen
im Rahmen von Genehmigungsverfahren fur Grundwasserforderung zur Trink- und
Brauchwasserversorgung erstellt (JOSOPAIT (1996)). Im Rahmen der allgemeinen
Umweltberichtserstattung und/oder der Offentlichkeitsbeteiligung werden diese Er-
gebnisse auch publiziert.

3.8.1 Subrosions-Talraum Unterwerra

Das geologische Modell des Untersuchungsgebiets wurde mit Hilfe konstruktiver Me-
thoden erstellt und von LAHNE ET AL. (2006) beschrieben. In Abbildung 22 ist der Ar-
beitsablauf dargestellt. Er macht die Notwendigkeit der Einbeziehung des digitalen
Gelandemodells (DGM) deutlich. Die stratigrafische Zuordnung der Schichten wirft in
dem Gebiet nur selten Fragen auf, da die wesentlichen Schichten des Zechsteins,
des Buntsandsteins und des Muschelkalks gut zu unterscheiden sind. Zudem wurde
das Gebiet durch oberflachengeologische Kartierungen JACOBSHAGEN (1993) sowie
fazielle Spezialanalysen (Wycisk (1984)) sehr eingehend untersucht. Die geologi-
schen Strukturen sind zunachst recht einfach aufgebaut, da die Schichten nur flexu-
rartig gebogen und nur durch wenige groRere Storungen versetzt sind. Auch die in
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der Talaue in grof3eren Machtigkeiten abgelagerten quartaren Schichten sind klar zu
gliedern und horizontbestandig.
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Abbildung 22: Arbeitsablauf der geologischen Modellierung des Subrosions-Talraums Unter-
werra.

Analytische Methoden, die in diesem Gebiet sehr umfangreich eingesetzt werden
konnten, ermoglichten die sehr genaue Ermittlung von Parametern, die fur die hydro-
geologische Beurteilung des Gebiets von groer Bedeutung sind. Diese Methoden
konnen aber nur bedingt zur Losung komplexer Aufgaben genutzt werden, da sie nur
unter sehr stark vereinfachenden Voraussetzungen eingesetzt werden konnen. Ge-
meinsam mit geometrischen Auswertungen dynamischer Messdaten wie z.B. Was-
serstanden und hydrochemischen Daten wurden sie zunachst fur erste Abbildungen
der Dynamik genutzt (LAHNE 2003). Diese Abbildung kann als Teil eines konzeptio-
nellen dynamischen Modells eingesetzt werden. Abbildung 23 macht die aul3eror-
dentliche Datendichte der Ermittlung hydrogeologischer Parameter im Talraum deut-
lich. Als Eingangsparameter fur die numerische Grundwasserstromungsmodellierung
konnen diese Daten rein statistisch verwendet werden, ohne auf weitere geologische
Kenntnisse zuruckgreifen zu mussen.
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Abbildung 23: Karte der im  Subrosions-Talraum  Unterwerra durchgefihrten
hydrogeologischen Parameterermittlungen (analytische Methoden).

Charakteristisch fur dieses Modellgebiet ist neben der hohen Dichte der Eingangsda-
ten die Einbeziehung von Festgesteinsbereichen (insbesondere Zechstein, Bunt-
sandstein und Muschelkalk) in die numerische hydrogeologische Modellierung, da
das Einzugsgebiet dieses Talabschnitts der Werra diese Einheiten mit umfasst. Hier-
fur konnte aufgrund der fehlenden Dominanz von Kluftsystemen als bevorzugte Ab-
flussbahnen des Grundwassers auf Modellierungssysteme zuruckgegriffen werden,
die den Kontinuitatsansatz zugrunde legen. Der in Abbildung 24 dargestellte Arbeits-
ablauf macht die Einbindung der Daten deutlich.
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Abbildung 24: Arbeitsablauf der numerischen Grundwassermodellierung fur den Subrosions-
Talraum Unterwerra.

Die Kopplung des geologischen Modells an das numerische Grundwassermodell
stellt eine groRe Herausforderung dar, da die im Talraum fur die Grundwasserfuh-
rung mafdgeblichen Lockergesteine im weiteren Einzugsgebiet nicht mehr vorhanden

sind.

Die Grundwasserneubildung wurde in diesem Modellgebiet auf der Basis des TUB-
BGR-Verfahrens (WESSOLEK ET AL. (2004)) berechnet. Besonders anspruchsvoll war
hierbei die Modellierung einer hypothetischen Grundwasseroberflache in den Fest-
gesteinsgebieten, die zur Berechnung des Grundwasserflurabstandes bendtigt wird.
Wie in Abbildung 25 dargestellt, steht diese Aufgabe an zentraler Stelle der Modellie-

rung.

Ein Modellierungssystem fur die ungesattigte Zone wurde nicht eingesetzt.
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Abbildung 25: Arbeitsablauf der Grundwasserneubildungsmodellierung fir den Subrosions-
Talraum Unterwerra.

3.8.2 Nubisches Aquifer System

Die geologische Modellierung wurde fur das Nubische Aquifer System entsprechend
der Aufgabenstellung, deren Schwerpunkt auf der numerischen Grundwassermodel-
lierung lag, sehr vereinfacht durchgefuhrt (s. Kapitel 2.4.2), s. auch Abbildung 26. Auf
der Grundlage von Bohrprofilen und geologischen Profilschnitten, die z.B. aus
BRINKMANN & HEINL (1986) entnommen und georeferenziert digitalisiert wurden, der
geologischen Ubersichtskarte (CONOCO 1987), der Karte des Tops des Grundgebir-
ges (HESSE ET AL. 1987) und dem DGM (NASA 2005) wurde eine GIS-Datenbasis
erzeugt. Diese enthielt ein Strukturmodell aus acht Schichten, das zunachst stratigra-
fisch orientiert aufgebaut wurde. Insbesondere im Norden des Modellgebiets lagen
keine Bohrdaten und Profilschnitte vor, sodass mit Hilfe geostatistischer Verfahren
interpoliert werden musste. Bei der Erstellung des Strukturmodells wurden die Rah-
menbedingungen der numerischen Grundwassermodellierungssysteme bereits be-
rucksichtigt, sodass die Schichten im gesamten Modellgebiet vorhanden waren.
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Abbildung 26: Arbeitsablauf der geologischen Modellierung fur das Nubische Aquifer System.

Die Grundwasserneubildung wurde zunachst, wie in GOSSEL ET AL. (2004) beschrie-
ben, sehr pauschal bewertet. Einerseits sind die Bedingungen in diesen ariden Kli-
maten mit sehr seltenen Starkniederschlagsereignissen (Wiederkehrintervalle in gro-
Ren Teilen des Modellgebiets > 10 Jahre) nicht mit den in gemaligten Breiten einge-
setzten Modellierungssystemen zu erfassen. Andererseits gibt es Uberhaupt nur far
die letzten 100 — 200 Jahre Aufzeichnungen zum Niederschlag, die zudem nur im
ostlichsten Teil des Modellgebiets — entlang des Nils — durch Klimastationen gestutzt
sind. Die Einschatzung der Neubildungssituation ist ganz wesentlich auf die Kalibrie-
rung des Modells und auf Proxy-Daten aus geologischen und geografischen Erkun-
dungen angewiesen. Wesentlich war bei der Grundwasserneubildungsmodellierung
die Zeitabhangigkeit uber den langen Zeitraum von 25 000 Jahren.

Aufbauend auf den Modellen der Geologie und der sehr vereinfacht ausgefuhrten
Grundwasserneubildung wurde ein numerisches Grundwasserstromungsmodell ent-
wickelt. Der in Abbildung 27 wiedergegebene Arbeitsablauf zeigt, dass auch das nu-
merische Grundwassermodell, das Uber einige Pumpversuchsergebnisse und litholo-
gische Angaben grob parameterisiert wurde (s. Abbildung 28), vereinfacht ausgefal-
len ist. Eine hohe Auflosung wie in den Beispielen Subrosions-Talraum Unterwerra
und Untere Mulde/Fuhne war der Zielstellung nicht adaquat. Dennoch wurde ein
dreidimensionales Modell erstellt, um die Wirkung der klimatischen Entwicklung auf
das Grundwasser in unterschiedlichen Tiefen aufzeigen zu konnen. Zudem wurde
das Modell fur weitere Fragestellungen, wie z.B. zur Genese und Stabilitat der Salz-
SuRwassergrenze und Auswirkungen der Wasserspiegelschwankungen des Mittel-
meeres, genutzt. Die Randbedingungen dieses numerischen Grundwassermodells
waren geologisch bedingt: Im Westen, Suden und Osten sind die Grundgebirgsaus-
bisse maldgeblich fur die Ausweisung als ,No-flow-boundary®“. Im Norden ist das Mit-
telmeer und im westlichen Teil des Modellgebiets der Nil als Randbedingung mit vor-
gegebenem Wasserstand modelliert worden.
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Abbildung 27: Arbeitsablauf fir die numerische Grundwassermodellierung des Nubischen A-

quifer Systems.

Anbindungen an hydrologische Modellierungssysteme wurden fur das Regionalmo-
dell nicht genutzt. Fur die Detailmodellierungen des Nasser-Sees (SEFELNASR 2007)

sind jedoch statistische Methoden fur Wasserstandsganglinien eingesetzt worden.
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Abbildung 28: Hydrogeologisches Strukturmodell des Nubischen Aquifer Systems.

3.8.3 Untere Mulde/Fuhne

Im Modellgebiet Untere Mulde/Fuhne wurden die meisten der beschriebenen Model-
lierungssysteme eingesetzt. Hierbei war fur einzelne Modellierungswerkzeuge sogar
ein Vergleich moglich. Entsprechend der Gliederung der Kap. 3.1 bis 3.7 werden die
einzelnen Modelle in diesem Beispielgebiet vorgestellt.

Geologische Modelle

In dem Gebiet der Unteren Mulde/Fuhne wurden mehrere geologische Modelle mit
verschiedenen Modellierungssystemen und -werkzeugen erstellt, um erste Einschat-
zungen von Ausbreitungspfaden geben zu kénnen und Adsorptionskapazitaten und
Volumina zu berechnen. Gleichzeitig wurden die Modelle genutzt, um die Einsatz-
moglichkeiten verschiedener Modellierungssysteme und —werkzeuge zu testen und
die Ergebnisse zu vergleichen. FABRITIUS (2002) und WOLLMANN (2004) nutzten kon-
struktive Methoden fur zwei verschiedene Teilgebiete, HUBERT (2005) verband die
beiden nahe beieinander liegenden Modelle und modellierte mit statistischen Metho-
den. Diese Modelle besitzen eine sehr hohe Auflosung von 10 m fir die Modelle von
FABRITIUS (2002) und WOLLMANN (2004) bzw. 20 m fur das Modell von HUBERT (2005).
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Die von FABRITIUS (2002) und WOLLMANN (2004) benutzten Modellierungssysteme
basierten zwar in ihrem Kern auf konstruktiven Methoden. Zur Erstellung von Darstel-
lungen und zum Datenaustausch wurden jedoch statistische Methoden eingesetzt.
Die Profilschnitt-gestutzte Konstruktion, fur die in beiden Teilgebieten je etwa 100 bis
150 Bohrungen berucksichtigt wurden, kann nur einen Teil des jeweiligen Modellge-
biets abdecken. Fur die dazwischen liegenden Bereiche mussen statistische oder
geostatistische Methoden eingesetzt werden. Im vorliegenden Fall kamen komplexe
Triangulationsmethoden zum Einsatz, die dem Bearbeiter einen Eingriff in die Drei-
ecksvernetzung erlaubten. Die sonst ubliche Delaunay-Triangulation wurde hier zwar
als ein erster Vorschlag vorgegeben, aber der Bearbeiter konnte in geologisch be-
grundeter Weise diese automatische Vernetzung andern. Im vorliegenden Fall, des-
sen Arbeitsablaufe in Abbildung 29 dokumentiert sind, wurde die Modellierung eines
glazialen Rinnensystems erst durch diesen Algorithmus ermdglicht. HUBERT (2005)
zeigte deutlich, dass mit einer automatischen Netzgenerierung und/oder mit geosta-
tistischen Verfahren eine solche Struktur nur mit au3erst hohem Aufwand (wenn u-
berhaupt) zu modellieren ist.
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Abbildung 29: Arbeitsablauf der geologischen Modellierungen im Modellgebiet Untere Mul-
de/Fuhne.

Charakteristisch fur das geologische Modell ist seine rein stratigrafische Orientierung.
Zwar wurden die grobsten lithologischen Differenzen durch eine weitere Gliederung
der stratigrafischen Einheiten wiedergegeben, aber fur eine hydrogeologische Model-
lierung ist eine aufwandige Uberarbeitung notwendig.

Grundlage fur das geologische Modell ist zunachst die Entwicklung einer ,Schichten-
folge®, die eine konsistente Abfolge aller zu modellierenden Schichten angibt. Mit
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dieser geologischen Topologie sind zwei weitere Rahmenbedingungen bereits impli-
zit vorgegeben:

1. Jede Bohrung muss lickenlos stratifiziert werden.

2. Es ist nicht (oder nur in genau zu definierenden, seltenen Ausnahmefallen) mdg-
lich, diese Abfolge lokal zu verandern.

Damit ist es schlecht moglich, ein Modell sukzessive durch Anpassungen zu entwi-
ckeln. Gerade die nur in seltenen Fallen zuverlassig zu treffende Zuordnung glaziflu-
viatiler oder glazialer Sande ist oft nur schrittweise bei der Modellentwicklung er-
reichbar. Hierfir bieten sich bis zu einem gewissen Grad die statistischen Methoden
als eine Vorstufe der verfeinernden konstruktiven Methoden an.

Die Komplexitat des glazial gepragten geologischen Modells wird erhdht durch die
Uber 150-jahrige Tagebautatigkeit. Die Eingriffe durch die gesamten glazialen
Schichten bis ins Tertiar (Lage der miozanen Braunkohle bei etwa 30 bis 50 mNN)
haben durch die sehr steilen Flanken der Tagebaue (,Schichtgrenzen® im geologi-
schen Modell) zu sehr anspruchsvollen Geometrien gefuhrt (s. Abbildung 30 und
Abbildung 31).

Abbildung 30: Geologisches Modell, entwickelt mit statistischen Methoden. Auf der Grundlage
der Bohrungen ergeben sich zu stark vereinfachende Strukturen. Die Grenzflachen der
Schichtkdrper missen durch weitere geometrische Operationen korrigiert werden. Wesentliche
Datengrundlage sind z.B. das DGM und die horizontalen Ausmalfe und die Tiefe der Tagebaue
(aus HUBERT 2005).

Das geologische Modell macht auch die unterschiedlichen potentiellen Einsatzberei-
che der verschiedenen Modellierungsmethoden deutlich: Wahrend in den weitge-
hend horizontbestandigen litoral gebildeten tertidaren Schichten statistische Methoden
sinnvoll einsetzbar sind, kdnnen sie in den glazialen quartaren Einheiten die struktu-
relle Heterogenitat nicht adaquat wiedergeben. In Abbildung 31 wird das Ergebnis
der konstruktiven Modellierung und der Unterschied zur statistischen Modellierung
deutlich.
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Auch die Grenzflachen der tertiaren Einheiten in diesem Gebiet kdnnen durch geolo-
gische Prozesse so Uberpragt sein, dass eine differenziertere geostatistische Analy-
se und Interpolation notwendig werden. Ein Beispiel ist die saaleglaziale Rinne, die
im Modellgebiet Nord-Sud verlaufend quert.

Abbildung 31: Geologisches Modell, entwickelt mit konstruktiven Methoden. Die zuséatzlich far
einen Horizont abgebildete Triangulation zur Interpolation zwischen den konstruierten
Profilschnitten muss expertenbasiert angepasst werden, um die geologischen Strukturen
sinnvoll zu formen (aus HUBERT 2005).

Die beiden raumlich aneinander grenzenden geologischen Modelle des zentralen
Gebiets wurden fur die hydrogeologische Modellierung zusammengefugt und zu ei-
nem regionalen geologischen Modell mit einem hoch aufgelosten Detailgebiet erwei-
tert. Hierfur wurden im Wesentlichen offentliche Datenquellen (EIRMANN & MULLER
(1978), MARCINKOWSKI & MULLER (1980), HELMERT (1984) und GROTE & KRUGER
(1984)) genutzt. Diese Karten sind zwar von sehr unterschiedlicher Qualitat und nicht
sehr aktuell, aber sie haben den Vorteil, dass sie meist von lokal erfahrenen Hydro-
geologen bearbeitet wurden und in sich konsistent sind. Fur die Nutzung dieser Da-
tenquellen ist eine besondere Vorgehensweise bei der Modellierung notwendig, um
den sichtbaren Unterschieden bei der Zuverlassigkeit der Daten Rechnung zu tragen.
Der erste Schritt der Erstellung des regionalen geologischen Modells ist die Harmo-
nisierung der dargestellten Einheiten mit den Einheiten des Detailgebiets. Die Struk-
turierung der Daten erfolgte in den Karten von EIRMANN & MULLER (1978) und MAR-
CINKOWSKI & MULLER (1980) wie in dem geologischen Detailmodell weitgehend stra-
tigrafisch, in den Karten von HELMERT (1984) und GROTE & KRUGER (1984) jedoch
hydrogeologisch. Die Daten der in den Karten vorhandenen Verbreitungsgrenzen,
Schichtober- und -unterflachen, ggf. Schichtmachtigkeiten und, soweit in generalisier-
ter Form vorhanden, Bohrungen, wurden in einer GlS-basierten Geodatenbank er-
fasst. Sie wurden anschlieRend zu einem Gesamtmodell mit einer Priorisierung der
zuverlassig zu bestimmenden Informationen Uber die geologisch oder raumlich unzu-
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verlassigeren Informationen (schlecht zu bestimmende Schichtgrenzen, geringe Auf-
schlussdichte) zusammengefugt. Aus dem regionalen geologischen Modell wurden
dann das Gebiet des zusammengefugten geologischen Detailmodells ausgeschnitten
und das Detailmodell dafur eingepasst, s. Kap. 4.7.3.

Die Nutzung der verschiedenen Modellierungsmethoden fur das Detailgebiet (kon-
struktiver Ansatz und differenzierte geostatistische Methoden) sowie fur das regiona-
le Modellgebiet (einfache geostatistische Methoden) zeigte zusatzlich zum bereits
von HUBERT (2005) durchgefuhrten Vergleich die Starken und Probleme der einge-
setzten Modellierungsmethoden und —werkzeuge bezuglich der Aktualisierungsmog-
lichkeiten auf. Im Untersuchungsgebiet werden laufend weitere Bohrungen zur Altlas-
tenerkundung und zum Monitoring der Kontaminationen abgeteuft, die ein laufendes
Update der Modelle notwendig machen wurden. Zusatzlich ware es fur die hydrogeo-
logische Modellierung interessant, ein quasi dynamisches geologisches Modell fur
die Tagebaugeschichte im Gebiet zu erstellen. Sowohl mit den geostatistischen Me-
thoden als auch in erhohtem MalRRe mit konstruktiven Methoden ist dies nur mit er-
heblichem Arbeitsaufwand zu leisten. Die zunachst schneller umzusetzende Model-
lierung mit geostatistischen Methoden wird in diesem Gebiet durch die Notwendigkeit
der Korrektur der Modelle mit DGM und Tagebaustrukturen sehr komplex. Fir jede
neue (Bohr)Information ist daher das gesamte Modell neu zu erstellen. Bei der Mo-
dellierung mit konstruktiven Methoden sind zunachst zusatzliche Profilschnitte anzu-
legen, die die neuen Informationen mit einbeziehen. Das Modell ist dann ebenfalls
aufgrund der zusatzlichen Informationen neu zu berechnen. Besonders problema-
tisch wird bei der Modellentwicklung die Korrektur von bestehenden Informationen
anhand der neuen Informationen. Hierfur muss in beiden Modellierungssystemen bis
auf die Ebene der Eingangsinformationen (Bohrdaten) zurickgegangen und das Mo-
dell komplett neu erstellt werden. Dies kann gerade bei der profilschnittgestutzten
Modellierung sehr aufwandig werden. Die Modellierungswerkzeuge unterstutzen die-
se notwendigen Funktionen noch nicht adaquat.

Im Falle der Modellierung der Tagebaugeschichte stellt sich die Frage einer quasi
dynamischen geologischen Modellierung. Mit ihrem grundsatzlich statischen Model-
lierungskonzept sind die Modellierungssysteme und die aus ihnen abgeleiteten
Werkzeuge derzeit nicht in der Lage, eine solche Aufgabe zu erfullen.

Sickerwassermodellierung

Fur die Modellierung der Sickerwassermengen wurde die aktuellste derzeit verfugba-
re Methode genutzt: In GOSSEL & WYCISK (2006) wurden erste Ergebnisse im Modell-
gebiet mit dem Verfahren TUB-BGR WESSOLEK ET AL. (2004) beschrieben. Die Er-
gebnisse dieses Verfahrens wurden einerseits mit den Werten in NEUMANN & WYCISK
(2003) und andererseits mit Ergebnissen nach der Methode von DORHOFER & JOSO-
PAIT (1980) verglichen. Zudem standen mit den Abflussmessungen einiger Oberfla-
chengewasser im Gebiet, die von NEUMANN & WYCISK (2006) durchgefuhrt wurden,
u.a. Trockenwetterabflusse zur Verfugung.

Das Verfahren von WESSOLEK ET AL. (2004) zur Berechnung der realen Evapotranspi-
ration und der Sickerwasserrate durch Bildung der Differenz zur Niederschlagsmen-
ge wurde flachendifferenziert auf die einzelnen Jahre im Zeitraum 1840 bis 2005 an-
gewandt. Da die Klimadaten nur fur die Reihe 1947 bis 1990 vorlagen DEUTSCHER
WETTERDIENST DWD (2006) — auch fur diese Reihe mussten Daten mehrerer Statio-
nen, die im Umkreis von etwa 30 km liegen, miteinander korreliert und dann Uber
Regressionen umgerechnet werden — wurden fur den davor liegenden Zeitraum Da-
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ten zweier Stationen in Berlin, die bereits in CHOWANIETZ & GOSSEL (1997) ausgewer-
tet wurden, mit den Gebietsdaten fur das Gebiet Untere Mulde/Fuhne korreliert und
die Reihe dadurch verlangert. Berechnet wurden dabei Monatswerte der Nieder-
schlage und der Potentiellen Evapotranspiration nach TUuRc (1961) sowie die Klima-
tische Wasserbilanz als Differenz aus beiden. Durch Berechnung des Quotienten aus
potentieller und realer Evapotranspiration fur die einzelnen Jahre konnte eine Um-
rechnung der monatlichen potentiellen Evapotranspiration auf die reale Eva-
potranspiration vorgenommen werden. Dabei werden selbstverstandlich Fehler in
Kauf genommen, die sich aus einer Reihe langjahrig und saisonal veranderlicher
Eingangsgrolien ergeben:

e Unterschiedliche Landnutzung, insbesondere auf den Ackerflachen, beeinflusst in
erheblichem Male die Evapotranspiration. Die Abfolge der Feldfrichte kann je-
doch im historischen Rahmen uber 150 Jahre nicht rekonstruiert werden.

e Die Grundwasserflurabstande sind ebenfalls nicht konstant. Hier wirken sich ei-
nerseits die Tagebausumpfung und andererseits saisonale Periodizitaten aus. Hier
wurden zunachst die aktuellen Flurabstande zugrunde gelegt.

e Die Bodenschicht wird durch die Tagebaue in erheblichem Malde und grof3raumig
verandert. Als konstante raumliche Verteilung wird die jeweilige Bodenkarte (fur
grol3e Teile des Gebiets wurde die geologische Karte 1 : 25 000 genutzt) Uber-
nommen.

e Versiegelungsmallnahmen spielen, verglichen mit den anderen genannten Ein-
flussfaktoren, eine untergeordnete Rolle, sind aber fur den gesamten betrachteten
Zeitraum nicht unerheblich.

Die Berucksichtigung saisonaler Einflussfaktoren ist durch ein empirisches Verfah-
ren, wie z.B. das genannte oder weitere in DEUTSCHER VERBAND FUR WASSERWIRT-
SCHAFT UND KULTURBAU (1996) genannte Verfahren, nicht genugend abbildbar. Hier
konnten Bodenwasserhaushaltsmodelle mit einer oder mehreren Speichergrofien
Verbesserungen erbringen, z.B. ein sehr einfaches Modellierungssystem mit nur vier
Speichern, das in HORMANN (2005) beschrieben ist. Im vorliegenden Fall sind jedoch
die Einflussfaktoren aus der Landnutzung sowie die langfristigen Anderungen des
Bodenaufbaus so schlecht zu rekonstruieren, dass eine detaillierte Modellierung mit
Bodenwasserhaushaltsmodellen wenig sinnvoll erscheint.
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32: Arbeitsablauf der Sickerwassermodellierung im Modellgebiet Untere Mul-

Wesentlich fur die Umsetzung des Verfahrens sind GIS, mit denen die notwendigen
Verschneidungen der ausschliel3lich zweidimensionalen Informationen durchgefuhrt
werden. Dabei konnen die Funktionserweiterungen leicht programmiert werden. Die
Informationen Uber Bodenparameter, Landnutzung und klassifizierten Grundwasser-
flurabstand wurden aus den entsprechenden Karten digitalisiert. Der gesamte Ar-
beitsablauf der Sickerwassermodellierung ist in Abbildung 32 wiedergegeben.
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klassifizierter Form im 25 m-Raster verarbeitet.
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C: Grundwasserflurabstand

Als Beispiele fur die Ergebnisse sind in Abbildung 34 die mittleren Sickerwasser-
mengen in ihrer raumlichen Verteilung und in Abbildung 35 als zeitabhangige Gang-

linie wiedergegeben.
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Abbildung 34: Raumliche Verteilung der Sickerwassermenge fiir a) ein mittleres, b) ein trocke-
nes und c) ein nasses Jahr. Die Berechnungsmethode von WESSOLEK ET AL. (2004) wurde flr die
weitere zeitliche Auflésung in Monatsmittelwerte modifiziert.

a) Mittleres Jahr des Zeitraums 1961 - 1990
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Abbildung 34: Raumliche Verteilung der Sickerwassermenge fiir a) ein mittleres, b) ein trocke-
nes und c) ein nasses Jahr. Die Berechnungsmethode von Wessolek et al. (2004) wurde fiir die
weitere zeitliche Aufldsung in Monatsschritte modifiziert.

b) Trockenes Jahr (1982)
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Abbildung 34: Raumliche Verteilung der Sickerwassermenge fiir a) ein mittleres, b) ein trocke-
nes und c) ein nasses Jahr. Die Berechnungsmethode von Wessolek et al. (2004) wurde fiir die
weitere zeitliche Auflésung in Monatsschritte modifiziert.

c) Nasses Jahr (1970)
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Abbildung 35: Ganglinie der monatlichen Sickerwassermenge zweier Hydrotope in den Jahren
2002 bis 2004.

Bei der Ergebnisauswertung ist zu beachten, dass ahnlich wie in CHOWANIETZ &
GoOssEL (1997) und in NEUMANN (2005) festgestellt, die zeitliche und die raumliche
Variabilitat nahezu gleich groR sind. Eine Vernachlassigung der zeitlichen Dimension
durch Zugrundelegung von Jahresmittelwerten fir den gesamten Zeitraum ist unter
diesem Aspekt kritisch zu bewerten. Die im Gebiet vorhandene Dynamik des Was-
serhaushalts wird dadurch nicht adaquat wiedergegeben.

Modellierung der ungesattigten Zone

Das Modell der ungesattigten Zone wurde im Rahmen der durchgefuhrten numeri-
schen Grundwassermodellierung angekoppelt. Dabei wurden fur die Modellierung
des Wasserhaushalts zwei verschiedene Methoden eingesetzt:

e Die sehr stark simplifizierende Methode des vertikalen Zustroms von Sickerwasser
zum Grundwasser mit einer Verzogerung von 1 Tag pro m ungesattigte Zone be-
deutet bei der zeitlichen Auflosung von 30 Tagen, dass lediglich fur Grundwasser-
flurabstande > 30 m relevante Zeitverschiebungen implementiert werden mussen.
Die betreffenden Gebiete sind entsprechend klein.

e Fuir die dreidimensionale Modellierung der ungesattigten Zone sind Machtigkeit
und struktureller Aufbau vom geologischen Modell sowie vom numerischen Modell
ubernommen worden. Die Eingangsparameter sind bei diesem Modellierungsan-
satz unter Ansatz der Mualem-vanGenuchten-Funktion vom Grundwassermodel-
lierungssystem zu ubernehmen. Lediglich die Anfangsbedingungen sind zu set-
zen. Die Kopplungen zwischen numerischem Grundwassermodell und Modell der
ungesattigten Zone sind in Kap. 3 naher beschrieben.

Die Kleinraumigkeit der Bereiche mit machtiger ungesattigter Zone stand in unguns-
tigem Verhaltnis zu dem instabilen Verhalten.
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Numerische Grundwasserstromungsmodellierung

Primares Ziel des numerischen Grundwasserstromungsmodells Untere Mulde/Fuhne
ist die in dieser Arbeit darzustellende Untersuchung von Schnittstellen und Kopp-
lungsmaoglichkeiten zu geologischen und hydrologischen Modellierungssystemen in
Form einer Prinzipstudie. Sekundare Aufgabenstellung war die Modellierung der
Auswirkungen des uber 150 Jahre im Grof3raum Bitterfeld betriebenen Braunkohlen-
tagebaus auf die GrundwasserflieBverhaltnisse. Aufgrund dieser beiden Ziele ist eine
dreidimensionale Modellierung notwendig. Der Ablauf der durchgefuhrten Arbeiten ist
in Abbildung 36 grafisch wiedergegeben.
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Abbildung 36: Arbeitsablauf der numerischen Grundwassermodellierung im Modellgebiet Unte-
re Mulde/Fuhne.

Das numerische Grundwasserstromungsmodell wurde als Finite-Elemente-Modell
auf der Basis des regionalen geologischen Modells (s.0.) mit dem eingepassten De-
tailmodell erstellt. Fur die raumliche Dimensionierung wurden mit Ausnahme der sud-
lichen Randbedingung ausschlieBlich hydrologische Randbedingungen in Form ent-
lastend wirkender Flusse und Bache genutzt. Im Westen des Modellgebiets stimmen
hydrologische und geologische Randbedingungen durch Grundgebirgsaufragungen
weitgehend uberein. Das geologische Modell musste jedoch in geeigneter Weise an-
gepasst werden, denn geologische Modelle enthalten insbesondere in fluviatil, glazial
und periglazial gepragten Gebieten auskeilende Schichten, linsenformige Einheiten
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und Rinnen, die in ihrer Komplexitadt ohne Informationsverlust in das numerische
Grundwassermodell zu Ubertragen sind, obwohl dort alle Schichten aus modelltech-
nischen Grunden vollstandig im Modellgebiet vorhanden sein mussen. Weiterhin ist
eine Parameterisierung auf der Grundlage der stratigrafischen Einheiten nicht sinn-
voll, sondern die Parameter sollten eine begrindete raumliche Verteilung aufweisen.
HierfUr wurden insbesondere die lithologischen Bohrinformationen sowohl im Detail-
gebiet, wo sie sehr differenziert vorlagen, als auch aus den Kartenwerken in geeigne-
ter Weise (ibernommen. Bei den Tagebaugebieten musste der Kompromiss der U-
bernahme des Status quo getroffen werden, da die historischen Unterlagen uber die
Tagebauaktivitaten nur in wenigen Zeitschnitten in Form von topographischen Karten
vorlagen. Die Schichtgeometrien des geologischen Modells mussten gerade in die-
sen Gebieten sehr stark Uberarbeitet werden, um numerische Probleme an den stei-
len Tagebauflanken zu vermeiden. Zu diesem Zweck wurden die Schichten in ihrer
Hohenlage meist durch den Tagebau hindurch modelliert und die Parameterisierung
durch Zuweisung der hydraulischen Durchlassigkeit des Kippenmaterials angepasst.
In Abbildung 37 ist das regionale Grundwassermodell in einer Ubersicht dargestellt.



Modellierungssysteme 84

4510000 4515000 4520000 4525000 4530000 8

5730000

5720000 5725000
5725000 57300

5720000

5715000
5715000

V=

i

WA T
A
o
oA

5710000
5710000

4510000 4515000 4520000 4525000 4530000
Symbole und Zeichen: 0 2500 5000 7500 10000 +
Met
Cauchy-Randbedingung eter T
®  Dirichlet-Randbedingung Schnittstellen hydrogeologischer
®  Mulde-Abschnitt bis 1975 Modellierungssysteme
®  Mulde-Abschnitt seit 1975

Ubersicht der Randbedingungen
und des Finite-Elemente-Netzes

Gewassernetz
D Finite-Elemente-Netz
D Detailgebiete der geol. Modellierung

Gossel, W. (2007)

Abbildung 37: Ubersicht des hydrogeologischen Regionalmodells. Grundlage ist ein Finite-
Elemente Modellierungssystem, in dem die horizontale Diskretisierung sehr variabel gestaltet
werden kann. Die Randbedingungen wurden im Norden, Osten und Westen mit zeitlich variab-
len Wasserstanden (Dirichlet-Randbedingung) vorgegeben, im Suden wurde eine Wasser-
scheide (vonNeumann Randbedingung) genutzt. Zusatzlich wurden diejenigen Bache, die ein-
deutig an das Grundwasser angeschlossen sind, als interne Randbedingungen mit variablem
Wasserstand ibernommen.

Die Grundwasserneubildung ist neben der wichtigen Funktion als Wasserhaushalts-
grélke auch als Eingangsparameter flr die numerische Modellierung von Grundwas-
serstromung und -transport von Bedeutung. Sie wurde entsprechend der Zielstellung
mit einer monatlichen Auflésung flachendifferenziert Gibernommen.

Fir die Randbedingungen wurden fur einen Teil der Oberflachengewasser auf statis-
tischer Basis Ganglinien generiert. Sie spiegeln in generischer Weise das periodi-
sche Auftreten von Hochwasser in der Mulde und den tributédren Bachen im Nordos-
ten des Gebiets wider (s.u.). Im Norden und Westen sowie Sudosten des Gebiets
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wurden vereinfachend konstante Wasserspiegel vorgegeben, da in den dortigen
Flachlandflissen keine derart ausgepragten Hochwasser auftreten wie an der Mulde.

Das Modell wurde in 10 Einzelmodelle gegliedert, um die Tagebauentwicklung (s.
Abbildung 38) und die Flussverlegung der Mulde Ende 1975 adaquat implementieren
zu konnen. Hierbei mussen die Wasserstande des Vorgangermodells jeweils an das
nachfolgende Modell Ubergeben werden, was eine insgesamt sehr lange Rechenzeit
zur Folge hat. Als Startpunkt wurde ein stationares Modell ohne Tagebaueingriffe
und mit mittleren Wasserstanden der Gewasser gerechnet, wobei naturlich der ur-
sprungliche Verlauf der Oberflachengewasser, der aus entsprechenden Karten zu
entnehmen ist, zugrunde gelegt werden musste.
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Abbildung 38: Tagebauentwicklung im GrofRraum Bitterfeld. Fir die Modelle wurden die grin
gekennzeichneten Zeitschnitte gewdahlt, um die Randbedingungen optimal anpassen zu
kdnnen.

Den Ubergang vom Stromungs- zum Transportmodell bilden die ,Pathline“-
Berechnungen. Hierbei werden die dreidimensionalen Bewegungsbahnen eines Re-
prasentativen Elementarvolumens dargestellt. Insofern passen die Begriffe Stromli-
nien (lediglich zweidimensional auf dem Grundwassergleichenplan basierend) und
Bahnlinien (Bewegung eines Wassermolekuls ohne Berlcksichtigung des Konti-
nuumsansatzes) nicht. Diese Pathlines werden der Einfachheit halber und wegen der
notwendigen Aufteilung in zeitlich aufeinander folgende Modelle nur stationar be-
rechnet. Abbildung 39 zeigt deutlich anhand von funf Zeitschnitten die sehr unter-
schiedlichen Stromungszustande, die sich aus den Sumpfungsmaflinahmen der Ta-
gebaue ergeben.
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Abbildung 39: 2D-Projektion der Pathlines der Stromungszustande a) 1890, 1922 und 1978, b)

1998 und 2005. Die Startpunkte der Berechnung wurden fiir alle Zeitpunkte gleich gesetzt.
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Die Modellierung der starken Grundwasserabsenkungen und des nachfolgenden
Wiederanstiegs bereitet den meisten Modellierungswerkzeugen grol3e Probleme. Zur
Vermeidung numerischer Instabilitaten (Zellen sind nicht mehr (teil-)gesattigt und
konnen beim Wiederanstieg auch nicht neu gesattigt werden) missen verschiedene
Strategien eingesetzt werden, von denen hier nur die Veranderung der Strukturen
des Modells wahrend des Modelllaufs unter Beibehaltung der Parameter und die Er-
fullung mit einer aul3erst geringen Restwassermenge genannt seien.

Numerische Grundwassertransportmodellierung

Der numerischen Transportmodellierung im gesattigten Bereich lag das oben be-
schriebene numerische Grundwasserstromungsmodell zugrunde. Es wurde um die
Transportparameter Diffusion und Dispersion, in einem zweiten Schritt auch um die
Adsorption erweitert. Auf eine Modellierung mit biologischem Abbau wurde verzich-
tet, da hierfur die Datengrundlagen fehlen. Auch hierbei handelt es sich also um eine
Prinzipstudie, bei der es weder um eine Modellierung aller Prozesse noch um eine
moglichst grof3e Nutzbarkeit fur technische Fragestellungen geht. Die Notwendigkeit
einer prognostischen Modellierung ist daher eingeschrankt.

Die Modellierung ohne Adsorption gibt das Verhalten eines idealen Tracers wieder.
Die zeitliche Teilung des Modells macht eine Ubergabe der Stoffverteilungen von
einem Modellabschnitt zum nachfolgenden notwendig.

Hydrologische Modelle

Die hydrologischen Einflussgro3en im Modellgebiet wurden fast ausschlie8lich auf
der Grundlage statistischer Methoden modelliert.

Niederschlag

Monatliche Niederschlagssummen lagen heterogen fur mehrere Stationen vom DWD
(2005) fur die Reihe 1947 bis 1990 vor. Ab 1990 wurden tagliche Messungen der nur
etwa 10 km auferhalb des Modellgebiets liegenden Klimastation Schkeuditz (DEUT-
SCHER WETTERDIENST DWD 2007) aggregiert, wobei die Zulassigkeit der Nutzung die-
ser Datenreihe fur das Modellgebiet durch eine Korrelation Uber einen Zeitraum von
20 Jahren gepruft wurde. Problematischer gestaltete sich die Datenreihe vor 1947.
Aus dem Modellgebiet lagen keine Messwerte vor. Daher wurden die Monatssum-
men der Jahre 1947 bis 1990 mit denen der in CHOWANIETZ & GOSSEL (1997) zu-
sammengetragenen Werte aus Berlin verglichen (Jahresreinen 1947 bis 1990 der
Station Dahlem, FU Berlin). Der Korrelationskoeffizient zeigte eine hohe Uberein-
stimmung, sodass fur den Zeitraum 1850 bis 1947 mit den auf der Grundlage der
Korrelationsgeraden korrigierten Berliner Daten gearbeitet werden konnte.

Potentielle Evapotranspiration

Wie bereits beschrieben, wurde die Potentielle Evapotranspiration nach dem Verfah-
ren von TURC (1961) berechnet. Hier sind die Datenreihen derselben Messstationen
genutzt worden wie bei den Niederschlagen.

Wasserstandsganglinie der Mulde

Die Mulde ist die dominierende Randbedingung im Osten und Nordosten des Ge-
biets. Durch ihren Ursprung im Erzgebirge weist sie wegen der Schneeschmelze im
Einzugsgebiet eine sehr hohe Dynamik im spaten Winter auf. Tagliche Wasser-
standswerte liegen fur den Zeitraum 1996 bis 2005 (LHW 2005) vor. Daraus wurde
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mittels Zeitreihenanalyse eine signifikante periodische Ganglinie generiert. Die Spit-
zen im Februar/Marz wurden Uber Mittelwerte der Zeitpunkte auf diese Ganglinie
aufgesetzt. Diese konstruierte Jahres-Zeitreihe wurde fur den gesamten Modellie-
rungszeitraum mangels besser geeigneter Daten zugrunde gelegt. Einige Kritikpunk-
te an dieser Vorgehensweise konnen nicht Gbergangen werden:

e Die Charakteristik des Einzugsgebiets der Mulde hat sich in diesem sehr langen
Zeitraum sicher stark verandert.

e Eine engere Bindung an die Klimadaten ist nicht erfolgt, weil entsprechende Korre-
lationen mit den vorhandenen Daten des Modellgebiets (selbstverstandlich) keine
sinnvollen Ergebnisse zeigten.

e Wasserbauliche MaRnahmen haben das Abflussverhalten des Flusses in dem
sehr langen Zeitraum stark verandert.

Trotz dieser Einschrankungen der Gultigkeit der Modellannahmen haben sich er-
staunliche Ubereinstimmungen zwischen Messwerten und Modellergebnissen her-
ausgestellt. So kann die Dynamik der Bache im Nordosten des Gebiets durchaus mit
der Speisung aus der Mulde Uber den quartaren Grundwasserleiter erklart werden,
ohne dass ein (nicht beobachteter) Ruckstau von der Mulde aus angenommen wer-
den muss. Diese Dynamik der Mulde wirkt sich nur auf einen Teil der Bache aus; an-
dere sind davon unbeeinflusst.

Gemessene und modellierte Wasserstandsganglinie Mulde
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Abbildung 40: Wasserstandsganglinien der Mulde. Der Vergleich der gemessenen und model-
lierten Ganglinien zeigt, dass das Modell die Werte nicht im Detail, sondern nur im generellen
Verlauf wiedergibt. Die violetten Linien sind zu den Zeitpunkten der Frithjahrshochwasser im
Marz positioniert. Der Korrelationskoeffizient fiir die Datenreihe von 3707 Mess- und Modell-
wertepaaren liegt bei 0.31, das 99%-Vertrauensintervall ist damit erfallt.
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Oberflachenwasserabfluss einiger Bache im Nordosten des Modellgebiets

Im Rahmen eines Projektes wurden im Zeitraum Februar 2005 bis April 2006 14tagig
die Abflisse und die Belastungen mit bestimmten Kontaminanten an einigen Bachen
im Nordosten des Modellgebiets gemessen, um die Dynamik des Stoffaustrags aus
dem Grundwasser in die Oberflachengewasser zu erfassen (NEUMANN & WYCISK
2006). Diese Messungen ermoglichten die Modellierungen der Randbedingungen in
diesem Teil des Modellgebiets und machten die Abhangigkeiten zwischen der Mulde
und diesen Vorflutern deutlich. Echte Oberflachenwassermodellierungen (Gerinne-
modellierungen) wurden nicht durchgefuhrt.

Umweltgeologische Modellierungen

Im Modellgebiet wurden sehr viele umweltgeologische Untersuchungen durchgefuhrt,
die sich meist auf die Altlastenproblematik bezogen (WEIR ET AL. 2002). Modellierun-
gen wurden jedoch nur in den seltensten Fallen durchgefuhrt. Die folgenden Ausfuh-
rungen beziehen diese Untersuchungen daher nicht mit ein.

Fur die statistischen Untersuchungen von THIEKEN (2001) wurden Statistikwerkzeuge,
wie sie auch in anderen Wissenschaftsbereichen genutzt werden, eingesetzt. Fakto-
ren- und Clusteranalysen sind weit verbreitet und lieferten fur die Fragestellungen
sehr weitgehende Ergebnisse. Die in BRUGGEMANN ET AL. (1999) umgesetzte Hasse-
Diagramm-Technik ermoglichte die Kategorisierung und Ordnung von (Schad-)
Stoffmustern und Regionalverteilungen.

Die 2.5D-Interpolationen physikochemischer und chemischer Grundwasserparameter
von RICHTER (2003) und RICHTER ET AL. (2004) wurden mit Standardtools der Geosta-
tistik unter Beachtung der Datenanalyse durchgefuhrt. Im Unterschied zu WYCISK &
GRATHWOHL (2005) kamen keine echten 3D-Interpolationsmethoden zum Einsatz. Die
aus den geologischen Modellen abzuleitenden strukturellen Differenzierungen nach
hydrostratigrafischen Kriterien wurden bereits Ubernommen. So konnten fur die bei-
den dominierenden Grundwasserleiter getrennte Verteilungen berechnet werden.
Zusatzlich wurden weitere Modellvorstellungen berlcksichtigt wie z.B. die geothermi-
schen Gradienten und Mittelwerte bei der Ermittlung von Temperaturanomalien im
Gebiet. Ein erster Einstieg in die Berechnung von echten 3D-Verteilungen stellten die
in Wycisk & GRATHWOHL (2005) wiedergegebenen Schadstoffverteilungen dar. Sie
wurden mit geostatistischer Spezialsoftware erstellt, die allerdings ohne Berucksich-
tigung hydrogeologischer Strukturen und hydrodynamischer Parameter arbeitet.

3.8.4 Beispiele fur die Implementation von Modellierungssystemen in
Werkzeugen

Die Modellierungssysteme sind heute in einer nahezu unibersehbaren Fulle von
Werkzeugen umgesetzt. Die im Folgenden genannten Werkzeuge wurden mehr oder
weniger fur die Beispielmodelle eingesetzt. Die Darstellung kann aus mehreren
Grunden keine Bewertung fur ihren Einsatz bei der Losung von oft sehr spezifischen
Modellierungsaufgaben vornehmen:

1. Die Werkzeuge befinden sich in einem sehr raschen Wandel. Etwa jedes Jahr
werden von den Entwicklern neue Bausteine hinzugefiigt, komplette Uberar-
beitungen vorgenommen, alte Formate oder Bestandteile herausgenommen.
Dieser sehr rasche Wandel wirde zu einer lediglich Schnappschuss-artigen
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(Fehl-)Bewertung fuhren, die weder den Werkzeugen noch der vorliegenden
Arbeit gerecht wirde.

2. Die Fulle der Werkzeuge mit ihren jeweiligen Spezifika ist — zum Vorteil ihrer
Nutzer — unuUbersehbar grol3 geworden. Es haben sich zwar sogenannte
Marktfhrer etabliert, doch die Kraft zur Veranderung zeigen insbesondere die
OpenSource-Werkzeuge auf. Es sind sehr viele Werkzeuge mit sehr spezifi-
schen Methoden entwickelt worden, die mehr oder weniger schnelle und ,find-
bare“ Losungen fur die verschiedenen Aufgabenstellungen wahrend einer
Modellierung bieten. Eine ,Bewertung” einer Auswahl wurde diesem umfang-
reichen Angebot bei weitem nicht gerecht.

3. Es ist nahezu unmoglich, selbst grundlegende Werkzeuge wie GIS von einem
Tag zum nachsten zu wechseln und zu ,testen®, da jedes dieser Werkzeuge
eine Einarbeitungszeit von mehreren Monaten bzw. bei komplexen Modellie-
rungswerkzeugen von Jahren benotigt. Ein Vergleich kann unter diesem Ge-
sichtspunkt nur die Schwachen und Vorlieben des Bearbeiters bei der Umset-
zung einer Aufgabe, nicht aber die Vor- und Nachteile eines Werkzeugs be-
werten. In Zeiten von OpenSource-Werkzeugen ist zudem die Frage nicht
mehr die des Vorhandenseins von Eigenschaften oder Methoden sondern des
erganzenden Programmierens und selbsttatigen Verbesserns des Werkzeugs.
Auch kommerzielle Produkte weisen oft Programmierschnittstellen auf, tUber
die gewunschte Zusatzfunktionen implementiert werden konnen.

Aus diesen Grunden werden nur einige der eingesetzten Werkzeuge hier genannt,
um die Losungswege deutlich zu machen und um zur Entwicklung neuer Eigenschaf-
ten, Methoden und Schnittstellen zu ermutigen.

Zum Beispiel wurden neben einigen OpenSource-GIS, wie z.B. QuantumGIS©, SA-
GA® und GRASS® auch die Werkzeuge der Firma ESRI®, insbesondere ArcView®,
aber auch ARC/INFO®, genutzt. Allein fir ArcView® 9.x werden auf den Servern von
ESRI derzeit (Mai 2007) etwa 1000 VBA-Scripte von ESRI-Nutzern bereitgestellt, die
jeweils spezifische Erganzungen darstellen. Eine ahnliche GroRenordnung gibt es in
der Programmiersprache Avenue fur ArcView® 3.x, wobei manche Scripte erst in
den Kommentaren dokumentiert sind. Einzelne Aufgaben, gerade im Bereich des
Datenaustausches, konnen mit diesen Scripten gelost werden — die Alternative ist die
eigene Programmierung Uber die definierten Schnittstellen. Auf der anderen Seite
sind die ESRI®-Werkzeuge auf die Verarbeitung von Flachendaten ausgerichtet und
nicht fur die Entwicklung von dreidimensionalen geologischen Modellen gedacht.
Dennoch konnen Daten in beide Richtungen mit geologischen Modellierungswerk-
zeugen ausgetauscht werden, so dass ein integrativer Ansatz realisierbar ist.

FUr die numerische Grundwassermodellierung wurden im Wesentlichen die Werk-
zeuge Visual Modflow® (Waterloo Hydrogeologic 2002) (ein Pra- und Postprozessor
des freien Rechenkernels MODFLOW® (USGS 2000)) und Feflow® (WASY GmbH
2005) genutzt.

Die geologische Modellierung wurde mit den Werkzeugen GeoObject 2® (Insight
Geologische Softwaresysteme GmbH 1998), GSI3D (Lithosphere GmbH 2006) und
EVS/MVS® (CTech Inc. 2006) durchgefuhrt, aber fur einige Modellierungsaufgaben
reichten die Fahigkeiten von Visualisierungsmodulen bei den Interpolationswerkzeu-
gen und GIS aus.

Im hydrologischen Bereich wurden die Sickerwassermodellierungen durchweg mit
selbst geschriebenen Programmen (in den Programmiersprachen VB®, VBA® und C
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bzw. C++) ausgefuhrt. Die Oberflachenwasser-,Module“ wurden ebenso selbst ge-
schrieben, da es sich um statistische Aufgaben und nicht um die Berechnungen der
Gerinnenstromungen handelte.

FuUr die ungesattigte Zone wurden beide Wege beschritten: Einfache Module wurden
selbst geschrieben. Fur komplexe Aufgaben und zum Vergleich mit den Ergebnissen
der einfachen Methoden wurden Werkzeuge wie die WHI Unsat-Suite® (Waterloo
Hydrogeologic 2002) und Hydrus1D®© (SIMUNEK ET AL. 2005) eingesetzt.

Umweltgeologische Modellierungen werden nur in Ausnahmefallen durch spezielle
Modellierungswerkzeuge, wie z.B. RBCA (RBCA Toolkit for chemical releases, GSI
Environmental, 2007), RAM (Risk Assessment Model, ESI Environmental Simulati-
ons International Ltd, 2005) oder RISC (RISC4, ESI Environmental Simulations Inter-
national Ltd, 2002) unterstutzt. Meist reichen fur diese Aufgaben Standard-GIS mit
leichten Erweiterungen aus.

3.9 Modellierungssysteme in der Zusammenfassung

Die hier betrachteten Modellierungssysteme der Hydrogeologie stammen insbeson-
dere aus den Bereichen Geologie, Sickerwassermodellierung, ungesattigte Zone und
Stromungsmodellierungen der gesattigten Zone. Transportmodellierungen, hydrolo-
gische und umweltgeologische Modellierungssysteme werden nur am Rande be-
trachtet. Verfugbare Datenquellen und Eingangsdaten der Modellierungssysteme
mussen aufeinander abgestimmt werden, was durch die Vielzahl der Modellierungs-
systeme erleichtert wird. Unter den Modellierungsmethoden werden bevorzugt de-
terministische Arbeitsweisen dargestellt, da bei ihnen Verhaltens- und Strukturgultig-
keit in der Regel gewahrleistet sind. Fur Kopplungen von Modellierungssystemen ist
es von besonderer Bedeutung, welche Methoden bevorzugt eingesetzt werden, da
sich insbesondere statistische Methoden flexibler in Kopplungen einsetzen lassen als
konstruktive Methoden.

In den Modellbeispielen wurden je nach Modellierungsaufgabe verschiedene Model-
lierungssysteme eingesetzt, was in Abbildung 41 zusammenfassend dargestellt ist.

Modellierungs- | Geologie Sickerwasser | Ungesattigte | Grundwasser Hydrologie

system, Zone

Kompartiment

Modellgebiet

Subrosions- konstruktiv empirisch - Finite statistisch

Talraum Elemente und

Unterwerra konstrukdiv

Nubisches geostatistisch | statistisch - Finite statistisch

Aquifer System Elemente und
konstruktiv

Untere konstruktiv und | empirisch {Finite Finite statistisch

Mulde/Fuhne geostatistisch Elemente) Elemente

Abbildung 41: Einsatz von Modellierungssystemen und -methoden in den Untersuchungsge-
bieten.

Bei den geologischen Modellierungssystemen sind die auf statistischen und deskrip-
tiven Methoden aufbauenden Systeme bevorzugt worden, bei den Sickerwassermo-
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dellierungen empirische Methoden. Fur die nur in einem Fall fir spezielle Bereiche
getrennt zu modellierende ungesattigte Zone wurde der Einsatz von empirischen und
numerischen Verfahren getestet. In der gesattigten Zone dominieren deterministische
numerische Verfahren sowohl fur die Stromungs- als auch fur die Transportmodellie-
rung. Hydrologische Modelldaten sind ausschlieRlich Uber statistische Modellierun-
gen berucksichtigt worden.
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4 Interaktionen von hydrogeologischen Modellierungssys-
temen

In Kapitel 3 wurden die Modellierungssysteme, die zur Modellerstellung notwendigen
Daten und ihre methodischen Grundlagen dargestellt. Die in Kapitel 3.8 beschriebe-
nen Beispiele zeigen, dass der Einsatz jedes einzelnen Modellierungssystems zu
erheblich verbesserten Analysen fuhrt und zur Klarung theoretischer und praktischer
Fragestellung beitragt. Die Beschreibungen der Arbeitsablaufe machen jedoch auch
deutlich, dass komplexe und z.T. zeitaufwandige Arbeiten zur Erstellung eines Mo-
dells notwendig sind. Hydrogeologische Modellierungssysteme werden daher meist
einzeln genutzt, da sie jeweils sehr hoch spezialisiert sind und die Modellierungs-
werkzeuge eine langere Einarbeitungszeit bendtigen. Hierbei steht die Betrachtung
einzelner Kompartimente, wie in Kapitel 2 beschrieben, im Vordergrund. Dennoch
liegt die Notwendigkeit einer Berlcksichtigung von jeweils angrenzenden Modellie-
rungssystemen nahe. Besteht diese Verbindung nur in der direkten Belegung mit Pa-
rametern oder Randbedingungen, ist die Modellierung selbst meist nicht komplex, da
sie einen zwar umfangreichen, aber von der Vielzahl der Parameter und Randbedin-
gungen meist Uberschaubaren Datensatz umfasst. Bei der Kopplung von Modellie-
rungssystemen erhoht sich die Komplexitat stark, was zu der Frage der adaquaten
Losung eines (hydrogeologischen) Problems fuhrt. Wahrend HiLL (2006) die Not-
wendigkeit einer einfachen, simplifizierten Modellierung und damit auch den Einsatz
moglichst einfacher Modellierungssysteme und —werkzeuge hervorhebt, sieht Go-
MEZ-HERNANDES (2006) in der Komplexitat, wenn auch auf bestimmte Teile der nume-
rischen hydrogeologischen Modellierung bezogen, eine Chance fur die Entwicklung
realitatsnaherer Modelle. Die Sichtweise entscheidet besonders in der Phase der
Entwicklung des konzeptionellen Modells und konnte somit leicht in den Bereich phi-
losophischer Betrachtungen geschoben werden. Da jedoch auch die weitere Bear-
beitung und die Nutzung bzw. Auswahl verschiedener Modellierungssysteme davon
abhangt, mussen beide Entwicklungslinien komplexer Modelle hier eingehend darge-
stellt werden. Bereits die Definition von Komplexitat macht gewisse Schwierigkeiten:
SEPPELT (2003) leitet die Komplexitat aus vier Grof3en ab:

1. Thermodynamische Offenheit des Systems.

2. Einbeziehung verschiedener Komponenten, d.h. von Modellierungssystemen
verschiedener Kompartimente, aber auch — wie z.B. bei der Grundwas-
serstromungs- und —transportmodellierung — innerhalb eines Kompartiments.

3. Nicht-Linearitat der Verknupfungen von Modellierungssystemen.
4. Hohes Mal} an Heterogenitat in Zeit und Raum.

HILL (2006) quantifiziert die Komplexitat anhand der Vielzahl von Parametern und
Randbedingungen, die zur Modellierung bendtigt werden.

GOMEZz-HERNANDES (2006) wahlt die Unsicherheiten bzw. Unbestimmtheit der Para-
meter und Randbedingungen als Ausgangspunkt fur die Bestimmung der Komplexi-
tat eines Modells.

Die Frage der Komplexitat stellt sich grundsatzlich bei der Problemdefinition und
Problemlosung und muss vor dem Hintergrund der vielen Moglichkeiten, die hydro-
geologische Modellierungssysteme heute bieten, unter Berlcksichtigung neuer Ar-
beitstechniken grundsatzlich angegangen werden.
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Die in Kapitel 1.2 wiedergegebene Definition der Modellierung legt nahe, dass zu-
nachst eine moglichst umfassende und genaue Beschreibung des Modellziels und
der zu modellierenden Prozesse erfolgt. Die Verfugbarkeit von verifizierten (d.h. auf
korrekte Umsetzung der in den Modellierungssystemen formulierten Grundlagen ge-
pruften) Modellierungswerkzeugen fur eine Vielzahl von Prozessen erleichtert diese
Aufgabe. Fur Prozesse, die nicht in Modellierungswerkzeugen umgesetzt sind, gibt
es ,Baukasten®, die Hilfestellung fur die Erganzung leisten (SEPPELT (2003)). Diese
Vorgehensweise ist charakteristisch fur die anwendungsbezogene Forschung. Bei
grundlegenden wissenschaftlichen Fragestellungen sind die Ziele der Modellierung
jedoch noch recht offen, was in der Natur des Forschungsansatzes liegt. Ein Ergeb-
nis kann per definitionem in keinem Fall vorweggenommen werden. Geht man von
dem zielorientierten anwendungsbezogenen Denkansatz aus, ergeben sich andere
Techniken zur Modellierung, die direkt mit der Fragestellung der Komplexitat und der
Interaktion von Modellierungssystemen in einer Modellierungsstruktur zusammen-
hangen.

Eine zielorientierte Arbeitstechnik wird, von diesem Ziel ausgehend, versuchen, zu
definieren, was zur Erreichung dieses Ziels notig ist — und was nicht. Umgesetzt auf
die Aufgabenstellung der hydrogeologischen Modellierung wird sich aus dem Ziel
ergeben, welche Modellierungssysteme miteinander verbunden werden missen, um
eine Gesamtaussage zu erreichen. Naturlich wird auch diese Aufgabe mit der Mal3-
gabe ,so viel wie notig, so wenig wie moglich® geldst werden miussen. Einfache Mo-
dellierungssysteme werden in jedem Fall den komplexen Modellierungssystemen
vorgezogen. Je nach Aufgabenstellung kann allerdings auch die Verknupfung von
einfachsten Modellierungssystemen bereits sehr komplex werden oder es ist bereits
im Kern der Aufgabe die Nutzung eines komplexen Modellierungssystems begrindet.
Dieser Ansatz der Projektbearbeitung wird im Bereich der Informatik als , Top-Down-
Programmierung® bezeichnet. Diese Arbeitsweise ist ein wenig statisch.

Ein entwicklungsorientierter Forschungsansatz mit zieloffener Arbeitsweise, wie ihn
die gesamte Wissenschaftsgeschichte nach POPPER (1994) darstellt, geht falsifizie-
rend und eliminierend von mdoglichst einfachen Losungsmaoglichkeiten eines Prob-
lems aus. Immer wenn eine Losungsmaoglichkeit falsifiziert wird — eventuell durch
neue Problemstellungen — wird eine bessere Losungsmdglichkeit gesucht. Ubertra-
gen auf die Modellierung und die Interaktion kommt dabei eine Vorgehensweise her-
aus, die vielleicht eher iterativ zu nennen ist. Es wird mit einem zunachst einfachen
Modellansatz und Modellierungssystem gestartet, und je nach Notwendigkeit werden
weitere Modellierungssysteme hinzugenommen. Die Parallele zu den neuen Entwick-
lungen von Arbeitstechniken in der Informatik ist erstaunlich: Hier wird das ,eXtreme
Programming“ (XP) mit Erfolg fur bestimmte Aufgabenstellungen eingesetzt.

Beide Arbeitsweisen haben also in der hydrogeologischen Modellierung ihre Ent-
sprechung und werden auch in der Interaktion von Modellierungssystemen umge-
setzt. Insofern wirken sich auch die Diskussionen von HiLL (2006) und GOMEz-
HERNANDES (2006) fruchtbar auf die Kopplung von Modellierungssystemen aus, da
sie beide Aspekte und die letztendliche Notwendigkeit des Einsatzes interagierender
Modellstrukturen fur die Modellierung komplexer Aufgaben hervorheben, nur eben
auf unterschiedlichen Wegen dorthin gelangen.

Die Aufgaben und Forschungsansatze sind natirlich sehr vielfaltig, sodass auch die
moglichen Kopplungen zwischen den Modellierungssystemen unterschiedliche As-
pekte hervorheben. Bei den hier vorgestellten Kopplungen hydrogeologischer Model-
lierungssysteme werden geologische Modellierungssysteme, Sickerwassermodellie-
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rungssysteme, Modellierungssysteme fur die ungesattigte Zone und numerische Mo-
dellierungssysteme fur die Grundwasserstromung betrachtet.

Sickerwasser-
Modellierung

-

Geologische Modellierung
Modellierung ungesattigte Zone

Modellierung
gesattigte Zone

Abbildung 42: Ubersicht der betrachteten Modellierungssysteme. Die Verbindungen zwischen
den Modellierungssystemen kénnen sehr unterschiedlich gestaltet sein und sind hier nur
schematisch dargestellt.

Diese im engeren Sinne hydrogeologischen Systeme weisen definierbare Grenzen
zu den Modellierungssystemen der Atmosphare (,Klimamodelle®), der Oberflachen-
gewasser, der Hydrochemie sowie zur Landnutzung auf, die hier nur kurz angespro-
chen werden. Die Systematik der Schnittstellenbeschreibung fur diese Modellie-
rungssysteme lasst sich durch Generalisierung sowie weitgehende Analogien in ge-
wissem Umfang auch auf diese Schnittstellen Ubertragen.

Die Verknupfung mehrerer Modellierungssysteme zum Zweck einer komplexen hyd-
rogeologischen Modellierung konnte im Idealfall wie in der Informatik in der Objekt-
orientierten Programmierung geschehen: Jedes Modellierungssystem tragt zur Ar-
beitsteilung bei. Das System ist dadurch (nicht nur fur diese Aufgabe) wieder ver-
wendbar. Durch die Verknupfung bekannter grof3er Modellierungswerkzeuge mitein-
ander wird die Gesamtaufgabe uUbersichtlicher. Zudem sind die Modellierungswerk-
zeuge verifiziert und erprobt.

Die Verknupfung von Modellierungssystemen ist jedoch meist nicht einfach durchzu-
fuhren, da die Modellierungssysteme nur bestimmte Informationen — Parameter oder
Randbedingungen — voneinander (ibernehmen. Zum Teil sind aufwandige Uberarbei-
tungen des einen Modells fur die Weiterarbeit mit einem anderen Modellierungssys-
tem notwendig. Wegen der Komplexitat der Aufgabe ist es sinnvoll, die Systematik
dieser Schnittstellen einerseits theoretisch und andererseits auch anhand praktischer
Beispiele darzustellen.

Wie in Kap. 2 bereits dargelegt, sind statische von dynamischen Modellierungskon-
zepten grundsatzlich zu unterscheiden. Die dynamischen Modellierungssysteme fur
die Sickerwassermodellierung, die Modellierung der ungesattigten Zone und der
Grundwasserstromung sind auf konzeptionelle Modellvorstellungen zum hydrogeolo-
gischen Aufbau, die am besten auf detaillierten geologischen Modellen basieren, an-
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gewiesen. Eine einfache Ubernahme ist jedoch praktisch nur in den seltensten Fallen
moglich.

Eine Systematik der verschiedenen Kopplungen von Modellen wird zunachst inhalt-
lich vorgenommen:

e HOLZBECHER ET AL. (2005) bezeichnen eine Modellkopplung als ,inter-
compartmental®, wenn verschiedene Kompartimente modelliert werden.

e Die Kopplung wird als ,intra-compartmental® bezeichnet, wenn dasselbe (hydro-
geologische) Kompartiment betrachtet wird.

e Die Verknupfung raumlich und/oder zeitlich unterschiedlicher, vom Modellierungs-
system gleichartiger Modelle wird als horizontale Modellkopplung bezeichnet

e Die Verknupfung von Modellen unterschiedlicher Modellierungssysteme heildt ver-
tikale Kopplung.

Es gibt die Mdglichkeit einer intra-compartmental-Kopplung, die vertikal strukturiert
ist, wie das Beispiel der Kopplung von Grundwasserstromungs- und transportmodel-
lierung in der gesattigten Zone deutlich macht.

Eine weitere Gliederung von MOLDERS (20095) ist starker auf den Datenaustausch be-
zogen:

e Als ,Parameterisierung® wird die direkte Belegung von Parametern und Randbe-
dingungen eines Modells auf der Grundlage des konzeptionellen Modells bezeich-
net. Da das konzeptionelle Modell nicht mathematisch gefasst ist, ist diese Ver-
bindung eigentlich keine Kopplung.

e Die Ein-Weg-Kopplung (,one-way coupling®) stellt eine einseitige Verbindung von
einem Modellierungssystem zum anderen dar. Man kann diese Kopplung auch als
sequentielle Kopplung bezeichnen.

o Als Zwei-Wege-Kopplung (,two-way coupling®) wird ein rickgekoppeltes System
verstanden. Dieser Kopplungstyp muss auf der Grundlage der weiteren Ausfluh-
rungen des Artikels eigentlich in zwei Kategorien getrennt werden, denn die Ruck-
kopplung kann entweder nicht-iterativ (seriell) oder iterativ (parallel) geschehen.
Bei der nicht-iterativen Ruckkopplung werden die Ergebnisse des einen Modellie-
rungssystems so an das andere Ubergeben, dass sie die Datengrundlage des
nachsten Zeitschritts darstellen. Die iterative Ruckkopplung iteriert fur denselben
Zeitschritt bis zu einem vorgegebenen Minimum der Differenz der lterationsschrit-
te.

e Eine weitere, nicht von MOLDERS (2005) dargestellte Moglichkeit des Datenaus-
tauschs stellt die periodisch-synchrone Kopplung dar, bei der ein Modellierungs-
systeme nur zu definierten Zeitschritten Daten von dem anderen Modell bekommt
und damit dann rechnen muss. Es stellt damit eine Sonderform der nicht-iterativen
Ruckkopplung dar.

e Sind die Modellierungssysteme in Modellierungswerkzeugen so miteinander ver-
knupft, dass man sie nicht mehr voneinander getrennt nutzen kann, so wird diese
Verbindung als integriert bezeichnet.

Das Verhaltnis der gekoppelten Modellierungssysteme zueinander kann durch die
Ausdricke schwach oder stark naher charakterisiert werden. Bei schwachen Kopp-
lungen handelt es sich einerseits um Ein-Weg-Kopplungen und andererseits um
nicht-iterative Ruckkopplungen. Charakteristisch ist ebenfalls die geringe Zahl der
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ubergebenen GroRen (Parameter oder Randbedingungen). Schwache Kopplungen
konnen aber auch dadurch charakterisiert werden, dass das Verhaltnis der Aus-
tauschparameter zu den insgesamt einzusetzenden Parametern sehr gering ist.

FURST (2004) gliedert die Modellverknupfungen, die mit GIS realisiert werden kon-
nen, in lose Kopplungen und enge Kopplungen, wobei letztere durch eine als inte-
grierendes Element der Modellierungssysteme wirkende Benutzeroberflache charak-
terisiert sind. Eine lose Kopplung besitzt diese Benutzeroberflache nicht, wodurch
oftmals auch der Datenaustausch der gleichberechtigten Modellierungssysteme nur
uber sehr simple Datenformate stattfindet. Diese stark nutzerorientierte Systematik
wird hier nicht weiter verfolgt.

Parameterisierung: Konzeptionelles Modell ModSys
Innerhalb eines
Kompartiments ModSys 1 ] ModSys 2
(Intracompartmental), z.B . Stramung z.B. Transport
z2.B. geséttigte Zone
Zwischen zwei
Kompartimenten M < >
odSys 1 ModSys 2

(Intercompartmental), y y
z.B. Sickerwasser und
gesattigte Zone
Horizontale Kopplung ModSys 1 N » ModSys 1

ZE . Regionalmaodell ZE  Lokalmodell
Serielle Kopplung ModSys 1 ModSys 2
(nicht iterativ)
Periodisch-synchrone ModSys 1 _ _ _,| ModSys 2
Kopplung zB. Stromung = — —| zB Transport
Parallele Kopplung
(iterativ) ModSys 1 ModSys 2

r - - . S . S S S S S S S S e e - 1

Integrierte Kopplung : ModSys 1 <P NModSys 2 :

L-----------------

Abbildung 43: Kopplungsmdglichkeiten von Modellierungssystemen (ModSys).
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Die inhaltlichen und Austausch-bezogenen Kopplungstypen konnen je nach Aufga-
benstellung und vorhandenen Ressourcen miteinander kombiniert werden. Grundle-
gende Fragen hierfur sind jedoch die der Nutzung von Kopplungen und der Konse-
quenzen fur den Einsatz bestimmter Modellierungssysteme.

Die einzelnen Kopplungen und Fragen zur Stabilitat und Dimensionierung gekoppel-
ter Modelle wird in diesem Kapitel entsprechend Abbildung 44 bearbeitet.

Einfahrung

¢ 4

4.1 Kriterien zur Nutzung von Kopplungen

¥ ¥
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Abbildung 44: Grafische Ubersicht von Kapitel 4. Zur besseren Orientierung ist diese Grafik als
Miniatur in den folgenden Unterkapiteln vorangestellt.
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knupfung von Modellierungssystemen notwendig ist. Die oben dargestellte Systema-
tik erleichtert zudem die Entscheidung, in welcher Weise diese Kopplung durchge-
fuhrt werden muss. Es lassen sich daher auch Kriterien fur die Auswahl geeigneter
Modellierungswerkzeuge aus der Notwendigkeit der Kopplung ableiten. Bei allen ein-
zusetzenden Modellierungswerkzeugen muss jedoch gewahrleistet sein, dass sie die
Prozesse im Sinne der in Kapitel 1.2 dargestellten Kriterien erfullen.

Die Kriterien fur den Einsatz einer Kopplung sind zunachst sehr allgemein zu halten:
Eine Kopplung ist auf jeden Fall dann notwendig, wenn die Zielgrolde der Modellie-
rung mit dem eingesetzten Modell nicht ausreichend genau wiedergegeben werden
kann. Der Terminus ,ausreichend genau“ bedarf vielfacher Interpretationen, denn er
wird sich im Normalfall auf die Realitatsnahe des Modells beziehen, was im Kapitel 4
vertieft wird. Es kann sich aber auch beispielsweise um die Erfullung eines konzep-
tionellen Modells oder die Modellierbarkeit eines Szenarios handeln.

Das Nicht-Erreichen der Zielgrof3e kann darin begriundet sein, dass bestimmte Para-
meter, Randbedingungen oder Anfangsbedingungen nicht ausreichend differenziert
implementiert sind. Es konnen aber auch Modell-immanente Grinde, wie beispiels-
weise eine zu geringe Auflosung, zu diesem Ergebnis fuhren. Ein weiterer Grund
konnen - gerade im Bereich prognostischer Modellierungen - fehlende Informationen
sein, die durch den Einsatz zusatzlicher Modellierungssysteme erganzt werden kon-
nen.

Damit ergeben sich aber neben den ZielgroRen weitere GroRen, die als Kriterien fur
den Einsatz von Kopplungen beachtet werden mussen: Prozessgrofen, die lediglich
als HilfsgroRen fur die ZielgroRen dienen.

Klassische ZielgroRen der hydrogeologischen Modellierung sind Wasserstande und
Wasserbilanzen. Diese ZielgroRen konnen in ihrer raumlichen Verteilung und in ihrer
zeitlichen Dynamik wesentlich fur das Modellergebnis sein, und entsprechend sind
die Modellkopplungen auszulegen.

Wenn nur die raumliche Verteilung oder nur die zeitliche Dynamik durch den Einsatz
eines zusatzlichen Modellierungssystems verbessert werden soll, ist meist eine se-
quentielle Kopplung ausreichend. Dies gilt auch fur den Fall, dass nur eines der bei-
den zu koppelnden Modellierungssysteme diese Charakteristik aufweist. Sind hinge-
gen raumliche und zeitliche Dimensionen zu berucksichtigen, muss eine Ruckkopp-
lung — ob iterativ, periodisch-synchron oder integriert — zugrunde gelegt werden.

Da horizontale Kopplungen dynamischer, instationarer Modelle immer raumlich und
zeitlich dimensioniert sind, sollten sie moglichst (iterativ oder integriert) rickgekoppelt
gerechnet werden, wahrend dies fur stationare oder statische Modelle nicht gilt und
daher auch sequentielle Kopplungen eingesetzt werden konnen.

Fur alle Modellkopplungen gilt, dass die Skalen bei der Kopplung angepasst werden
mussen. Bei rein rdumlichen oder rein zeitlichen — und daher i.d.R. sequentiellen
Kopplungen — stellt dies meist kein grol3es Problem dar. Fur die in iterativen Kopp-
lungen verbundenen Modellierungssysteme wird dies auf eine Disaggregierung der
Modellrechnungen mit der MalRgabe der hochsten Auflosung hinauslaufen. Meist
liegt die Auflosung des Ergebnisses wegen der notwendigen lterationsschritte noch
hoher als die jedes einzelnen beteiligten Modells.

lterative Berechnungen bendtigen i.d.R. sehr viel Rechenzeit. Leider ist eine Paralle-
lisierung der Berechnungen meist nicht moglich, was bei einer periodisch-synchronen
Arbeitsweise erhebliche Vorteile schafft.
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Bei der Frage nach den Werkzeugen zur Kopplung von Modellierungssystemen wer-
den immer wieder GIS favorisiert. lhre Nutzung liegt nahe, da sie den (2D) raumli-
chen Bezug zwischen Daten herstellen konnen und zudem Uber mittlerweile auch fur
sehr spezielle Modellierungssysteme akzeptierte Datenaustauschformate verfligen.
Sehr kritisch zu sehen ist allerdings die fehlende dritte raumliche sowie die zeitliche
Dimension. Wahrend die fehlende raumliche Dimension noch durch geschickte
Techniken zumindest ansatzweise herzustellen ist, kobnnen dynamische Kopplungen
in der Praxis nicht Uber GIS hergestellt werden. Das bedeutet auf der anderen Seite
wegen fehlender Standardwerkzeuge auch einen erheblichen technischen Aufwand
(neben den im Folgenden zu behandelnden inhaltlichen Fragen) bei der Kopplung
hydrogeologischer Modellierungssysteme. Erleichternd wirken nur die Modularisie-
rung einiger Modellierungswerkzeuge oder die Bereitstellung definierter Schnittstel-
len.

4.2 Horizontale Modellkopplungen

Horizontale Modellkopplungen sind dazu geeignet,
zeitliche oder raumliche Ausschnitte detailliert zu |
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Im Folgenden werden die horizontalen Kopplungen hydrogeologischer Modellie-
rungssysteme im Einzelnen betrachtet.

Kopplungen geologischer Modellierungssysteme

Zu unterscheiden sind hier die Verbindungen verschiedener Modelle, die mit gleichen
(statistischen oder konstruktiven) Modellierungsmethoden bearbeitet wurden und
lediglich unterschiedliche Gebiete oder raumliche oder zeitliche Auflésungen beinhal-
ten und Verbindungen zwischen Modellen, die mit unterschiedlichen Modellierungs-
methoden erarbeitet wurden. In beiden Fallen werden sich haufig leichte Differenzen
zwischen den Modellen in den jeweiligen Rand- oder Uberlappungsbereichen erge-
ben, die im Falle gleicher Modellierungssysteme durch geeignete Algorithmen, die
z.B. in THOMSEN (2005) beschrieben sind, bereinigt werden konnen. Werden unter-
schiedliche Modellierungsmethoden (z.B. statistische und konstruktive Methoden)
genutzt, kann ein eher pragmatischer Weg gewahlt werden, der lediglich fur dberein-
stimmende Ergebnisse an den Randern sorgt, wie es z.B. in HUBERT (2005) be-
schrieben ist, oder es kdnnen klare Bruche erzeugt werden, die die unterschiedlichen
Konzepte deutlich machen. Im letzteren Fall muss allerdings fur ein gemeinsames
Datenkonzept im Ergebnis gesorgt werden, wie es z.B. in THOMSEN (2005) beschrie-
ben ist. Bei Uberlappenden Dreiecksnetzen ist dies im |dealfall einer aufeinander ab-
gestimmten Modellierung durch die Kombination der beiden Netze mit einer dann in
diesen Bereichen erhohten Auflosung zu erreichen. Dies ist jedoch nur dann der Fall,
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wenn beide Modelle in Abhangigkeit voneinander bereits modelliert wurden. Im Nor-
malfall liegen die Grenzflachen der modellierten Korper jedoch nicht aufeinander. Es
wurden je nach Struktur der Dreiecksnetze sehr raue Oberflachen resultieren, die
sich aus der Ubernahme der Netzstruktur ableiten und oftmals mangels harter Daten
in den Randbereichen der Modellgebiete keine gesicherte Datenbasis haben. Die
pragmatische Losung wirde in diesem Fall so aussehen, dass die Schnittmenge der
Datenkollektive beider Modellnetze vollstandig ausgeschnitten wird. Aus den beiden
zu verknlpfenden Modellen werden dann reprasentative, an diesen Uberlappungs-
bereich anschliefende Teile herausgenommen und fur eine (geo)statistische Interpo-
lation als Datengrundlage verwendet. Die Punktmengen beider Modelle sowie des
Uberlappungsbereichs miissen dann wiederum zusammengefligt werden. Es muss
jedoch zusatzlich die topologische Integritat der Korper gewahrleistet werden, d.h. es
darf keine Verschneidungen mit weiteren Grenzflachen der Modelle in diesem
Schnittmengen-Bereich geben. Bei Modellen, die in Form regelmalliger Raster vor-
liegen, besteht grundsatzlich auch die Moglichkeit einer Mittelwertbildung in den
Schnittmengen-Bereichen. Dies fuhrt jedoch wahrscheinlich zu weiteren Versatzen
im Ubergangsbereich. Bei Nutzung konstruktiver Modellierungsmethoden ist der
sauberste Weg die Elimination und Neukonstruktion des Schnittmengen-Bereichs.

Prozessbasierte, evtl. sogar dynamische geologische Modellierungen kdonnen hier
leider nicht betrachtet werden, da hierzu keine Untersuchungen vorliegen. Gerade
bei ihnen ware jedoch der Einsatz horizontaler Modellkopplungen sehr interessant,
da sie sehr lange Modellzeitraume und grof3e Modellgebiete umfassen wirden.

Modellierung von Sickerwasser und ungesattigter Zone

Bei den Modellierungssystemen fur Sickerwasser und ungesattigte Zone, die mit Bo-
denwasserspeichern arbeiten (PFUTZNER (1994), WESSOLEK (1989), HORMANN
(200%5)), besteht die Moglichkeit, durch zusatzliche Hydrotope oder eine hohere zeitli-
che Auflosung der Eingangsdaten die notwendige Modellverbesserung zu erreichen,
ohne dass horizontale Kopplungen notwendig sind. Bei Modellierungssystemen mit
empirischen oder statistischen Methoden ist die Moglichkeit nicht gegeben. Fur die
Modellierungssysteme der ungesattigten Zone, die raumlich dreidimensional mit der
Richards-Gleichung arbeiten, ware die Moglichkeit einer Kopplung winschenswert.
Aber es gibt bisher keine Ansatze fur eine Umsetzung.

Numerische Grundwassermodellierungssysteme

In MEHL ET AL. (2006) werden verschiedene Methoden der Modellkopplung fur ein
Modellierungswerkzeug der gesattigten Zone verglichen, die die raumlichen Auflo-
sungsmaoglichkeiten auf effektive Weise erhohen. Die Konzepte hierfur sind meist
nicht sehr komplex. Ebenso wie verschiedene insbesondere statistische Methoden
fur raumliche wie fur zeitliche Fragestellungen genutzt werden konnen, so konnen
auch diese Ergebnisse auf die zeitliche Dimension ubertragen werden.

Der in MEHL ET AL. (2006) vorgestellte Vergleich lokal verdichteter Diskretisierung
bezieht sich auf die Art der Kopplung als sequentiell gekoppelte Modelle und iterativ
ruckgekoppelte Modelle. Grundsatzlich werden zwei Modelle unterschiedlicher Dis-
kretisierung mit dem gleichen Modellierungssystem erstellt. Bei der sequentiellen
Modellkopplung werden die Ergebnisse des grober diskretisierten Modells an das
feiner diskretisierte Modell Ubergeben. Bei der iterativen Ruckkopplung ubergeben
die Modelle sich gegenseitig die Modellierungsergebnisse als Anfangs- und Randbe-
dingung und rechnen iterierend die Modelle bis zu konstanten Werten der Ruckkopp-
lungsgrofRen. Beide gekoppelten Modelle werden vordefiniert und wahrend der Lauf-
zeit nicht verandert. Ein solches Konzept kann beispielsweise bei der raumlichen
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Diskretisierung neben den aufgezeigten Aufgabenstellungen auch eine Losung fur
das Problem auskeilender Schichten und lokaler Linsen darstellen.

Der Beschreibung der Ruckkopplungsgrofien kommt bei der horizontalen Modellie-
rung eine wesentliche Rolle zu. Da es sich um zwei gleiche Modellierungssysteme
nur mit einer anderen Auflosung handelt, kdnnen fur die Kopplung alle Arten der
Randbedingungen genutzt werden. Bei den genannten Modellen sind es zum einen
ZielgroRen (Wasserstande und Konzentrationen), zum anderen Berechnungsgrofen
(Wasser- oder Stoffflusse).

Bei manchen Modellierungswerkzeugen ist eine horizontale Kopplung integriert ges-
taltet, indem beispielsweise eine automatische, auf die Nutzerbedlrfnisse angepass-
te Zeitschrittweitensteuerung und/oder die Mdoglichkeit einer nutzerorientiert hohen
raumlichen Verdichtung der Diskretisierung vorgesehen wird (DIERSCH (1994),
DIERSCH (2005)).

Hydrologische Modellierungen

Im Bereich der Klimaforschung werden Fragen zur Auswirkung sehr plotzlicher Er-
eignisse durch horizontale Modellkopplungen geldst. Ausschnittsweise werden hier
Modelle mit einer sehr hohen zeitlichen Auflosung in Langzeitmodelle mit geringer
zeitlicher Auflosung eingeschoben, wie VALDES (2005) beschreibt. Wesentliche Zeit-
marken fur diese Modellierungen sind mittelfristige Entwicklungen wie die Kleine Eis-
zeit im 19. Jahrhundert, die warme Periode des Mittelalters oder kurzfristige Ereig-
nisse wie der plotzliche Sullwasser-Eintrag in den Nordatlantik vor 8200 Jahren.

Einen weiteren Einsatzbereich von horizontalen Modellkopplungen, der aber auch
einen Uberschneidungsbereich mit vertikalen, aber intra-kompartimentalen Modell-
kopplungen bildet, beschreibt LEAVESLEY (2005) fur die Aufgabe des Downscaling der
Ergebnisse eines Globalen Klimamodells (GCM) zu zeitlich und raumlich hoher auf-
I6senden Ergebnissen. Hierfur werden einerseits statistische Methoden (Statistical
Downscaling, SDS) und andererseits Methoden der dynamischen Modellierung Uber
ein Regionales Klimamodell (RCM) eingesetzt, um eine Verbesserung der monatli-
chen Niederschlags- und Temperaturwerte flr eine Station zu erreichen. Beide
Downscaling-Methoden schneiden etwa gleich gut ab, und es konnte fur Temperatur-
und Niederschlagswerte eine deutliche Verbesserung erreicht werden. Das statisti-
sche Verfahren bendtigte jedoch wesentlich weniger Eingangsdaten und wurde da-
her bevorzugt. Auch die Aggregierung von hydrologischen Daten fur die Parameteri-
sierung eines GCM ist nicht unproblematisch, wie MOLDERS (2005) beschreibt. Hier-
bei werden je nach Parameter entweder die Werte der dominierenden Klassen, der
Mosaiken-Ansatz oder arithmetische, harmonische oder geometrische Mittelwerte
eingesetzt.
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4.3 Vertikale Modellkopplungen

Vertikale Modellkopplungen werden fur die inhaltli-
che Erweiterung der Modelle entwickelt und einge-
setzt. Dabei werden meist zusatzliche Komparti-
mente des Wasserkreislaufs oder des Transports
von Stoffen in die Modellierung einbezogen. Die in
der Hydrogeologie zu betrachtenden Modellie-
rungssysteme, deren Kopplung sinnvoll ist, sind in
Abbildung 45 dargestellt. Im engeren Sinne werden
im Folgenden die Schnittstellen und Kopplungsstra-
tegien der hervorgehobenen Modellierungssysteme
naher betrachtet.
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Abbildung 45: Betrachtete Modellierungssysteme der vertikalen Kopplung in hydrogeologi-
schen Systemen. Die Pfeile markieren die Richtung der Kopplung, die Zahlen beziehen sich auf
die Erlauterungen im Text mit der jeweiligen Abschnittsnummerierung.

Anhand der Vielzahl der Verbindungen wird zwar die Stellung eines Modellierungs-
systems abschatzbar, ein genaueres Bild ergibt sich jedoch erst bei der Betrachtung
der Schnittstellen. Drei Modellierungssysteme stehen im Zentrum der hier betrachte-
ten Modellkopplungen: Das geologische Modellierungssystem, das Modellierungs-
system fur die ungesattigte Zone und das fur die gesattigte Zone. Anzahl und Art der

vertikalen Kopplungen sind jedoch ungleich verteilt.

Anders als bei der Betrachtung der Modellierungssysteme und der horizontalen
Kopplungen dienen hier die in Abbildung 45 mit Nummern versehenen Schnittstellen

als Gliederung.
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1. Schnittstelle Geologische Modellierungssysteme — Sickerwassermodellie-
rung

Vom geologischen Modell konnen an das Sickerwassermodellierungssystem die von
diesem bendtigten Substrateigenschaften des Bodens (Bodenart) ubergeben wer-
den. Die Beschreibung des Bodens nach den bodensystematischen Einheiten (Bo-
denklassen, Bodentypen und —subtypen) hilft meist nur wenig weiter, da die Parame-
ter der Feldkapazitat und des Welkepunktes, die sowohl von empirischen wie Boden-
speichermodellen bendtigt werden, nur aus der Bodenart bzw. dem Substrat abgelei-
tet werden konnen. Zudem stellen viele Bodenkarten aufgrund ihrer landwirtschaftli-
chen Zuordnung (Bodenschatzung) die Boden in Waldgebieten nicht dar. Die forst-
wirtschaftlichen Karten geben oft auch nur Bodentypen und keine Bodenarten an.
Geologische Karten, die auch eine Grundlage der geologischen Modellierung sind,
helfen dann bezlglich des Substrats erheblich weiter. Ein hoch auflosendes geologi-
sches Modell wird diese Daten in geeigneter Weise bereitstellen konnen. Aufgrund
der stratigrafischen Orientierung geologischer Modellierungssysteme ist eine zusatz-
liche Interpretation der Parameter notwendig, die oft nicht eindeutig getroffen werden
kann. Eine Parameterverteilung auf der Grundlage eines lithologischen Modells (an-
stelle eines stratigrafischen Modells) fuhrt wesentlich direkter zum Ziel der Modell-
kopplung.

Eine Ruckkopplung findet nicht statt, da das geologische Modellierungssystem weder
Bodeninformationen noch den Wasserfluss in der Bodenzone verarbeitet. Die Kopp-
lung ist also als sequentielle Kopplung einzustufen, im Falle eines nur konzeptionel-
len geologischen Modells sogar nur als Parameterisierung.

Transportmodelle der Bodenzone bendtigen zusatzliche Parameter, die aus dem
geologischen Modell nicht bereitgestellt werden kdnnen.

2: Schnittstelle Geologische Modellierungssysteme — Modellierungssysteme
ungesattigte Zone

Modellierungssysteme der ungesattigten Zone konnen sehr unterschiedliche Para-
meter aus einem geologischen Modell Gbernehmen. Aber auch hier gilt wie fur die
Schnittstelle 1, dass es sich um eine sequentielle Kopplung handelt. Eine reine Pa-
rameterisierung reicht fur differenzierte Modellierungen nicht aus. Die Struktur bzw.
der vertikale Aufbau der ungesattigten Zone ist die wichtigste Grundlage. Daruber
hinaus werden fur Bodenwasserspeichermodellierungen Angaben zur Porositat bzw.
zur Feldkapazitat der einzelnen Schichten bendtigt. Bei Modellierungssystemen, die
auf der Richards-Gleichung aufbauen, ist mindestens die Angabe der Porositat und
der gesattigten hydraulischen Durchlassigkeit notwendig. Zusatzlich spielen die An-
fangsbedingungen einer Modellierung fur die ungesattigte Zone eine wesentliche
Rolle. Diese konnen nicht aus dem geologischen Modell enthommen werden, son-
dern mussen auf eine sinnvolle GrolRe gesetzt werden. Aus dieser Parameterliste
wird deutlich, dass auch hier die direkte Ubernahme von Daten des geologischen,
meist stratigrafisch orientierten Modells ohne lithologische Interpretation und an-
schlielfende Bewertung der Lithologie in Hinblick auf die genannten Parameter nicht
moglich ist. Die Problematik wird bei der Schnittstelle zwischen geologischen Model-
lierungssystemen und Modellierungssystemen der gesattigten Zone noch einmal
aufgegriffen.

Bei dreidimensionalen Modellen der ungesattigten Zone kommt oft noch das aus der
numerischen Gleichungslosung resultierende Problem nicht horizontbestandiger
Schichten hinzu, das fur die Schnittstellenbeschreibung zwischen geologischen Mo-
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dellierungssystemen und Modellierungssystemen der gesattigten Zone noch einmal
im Detail aufgegriffen wird.

Transportmodellierungssysteme fur die ungesattigte Zone bendtigen daruber hinaus
aus dem geologischen Modellierungssystem noch eine Parameterisierung zu den
Adsorptionsparametern und Abbauparametern, die von geologischen Modellierungs-
systemen nur sehr entfernt bereit gestellt werden koénnen. Hierfur sind Ton- und
Kohlegehalte naheliegende Grolen, die aber nur mit groRem Interpretationsaufwand
aus geologischen Modellen gewonnen werden konnen. Eine Reihe weiterer Parame-
ter der Transportmodellierung kdnnen gar nicht aus dem geologischen Modell abge-
leitet werden. Die Kopplung fur die Transportmodellierung ist also eher als schwache
Kopplung zu bezeichnen.

3: Schnittstelle Geologische Modellierungssysteme — Modellierungssysteme
gesattigte Zone

Auch die Ubergabeparameter dieser Schnittstelle sind nicht direkt aus dem geologi-
schen Modell abzuleiten. Bei dreidimensionalen numerischen Grundwassermodellie-
rungen sind zunachst Strukturen und die Parameter hydraulische Durchlassigkeit und
Porositat aus dem geologischen Modell zu entnehmen. Da dies nicht nur sehr we-
sentliche Gro3en des numerischen Grundwassermodells, sondern auch die Mehrzahl
der Eingangsparameter ausmacht, kann man hier von einer starken Kopplung spre-
chen. Da es i.d.R. keine Ruckkopplungen gibt, handelt es sich allerdings auch hier
um eine sequentielle Kopplung. Ausnahmen konnten vielleicht durch Grundwasser-
absenkung betroffene Setzungsgebiete sein, in denen die Geologie in meist gerin-
gem Ausmal} betroffen ist.

Eine ganz wesentliche Schwierigkeit stellt die Aufteilung in gesattigte und ungesattig-
te Zone dar, die fur geologische Modellierungssysteme irrelevant ist. Da Modellie-
rungssysteme der gesattigten Zone definitionsgemald ihre Obergrenze an der
Grundwasseroberflache haben, miussen geologische Modelle auf diesen Bereich zu-
geschnitten werden. Ein zweites Problem fur die Erstellung eines Strukturmodells fur
die numerische Grundwassermodellierung ergibt sich aus der Numerik: Alle zu be-
rechnenden Schichten mussen im gesamten Modellgebiet erhalten sein, d.h. es gibt
weder fur auskeilende Schichten noch fur linsenférmige geologische Korper direkte
Ubernahmemaglichkeiten. Auch groRere Stérungszonen bereiten Schwierigkeiten.
Zudem mussen aus numerischen Grunden gewisse Mindestmachtigkeiten der Ein-
heiten eingehalten werden. Besonders im Bereich anthropogener Eingriffe in die geo-
logischen Strukturen (wie z.B. bei Tagebauen) sind oft sehr steile Gradienten der
Strukturen zu verzeichnen. Diese sind fur die meisten numerischen Grundwasser-
modelle eine wesentliche Quelle fur Instabilitdten. Die in Kapitel 3.4.2 angesproche-
ne Mittelwertbildung ist ebenfalls bei der Erstellung eines Strukturmodells zu bertck-
sichtigen. Bei der notwendigen Uberarbeitung kénnen GIS eine wesentliche Hilfestel-
lung leisten.

Wenn das geologische Modellierungssystem stratigrafisch aufgebaut ist, muss eine
sehr komplexe Neubearbeitung erfolgen, um zunachst ein lithologisches Modell zu
generieren. Fur alle vertikalen Kopplungen spielen die stratigrafischen Zuordnungen,
die fur den konsistenten Aufbau des geologischen Modells notwendig sind, keine
Rolle. Sie kdnnen per se nicht in hydraulische Durchlassigkeiten und Porositaten U-
bersetzt werden. Die aus den lithologischen Informationen abzuleitenden Parameter
mussen durch geeignete Interpolationsverfahren raumlich verteilt bereitgestellt wer-
den. Hierfur haben sich Indexverfahren vor dem Hintergrund spater durchzuflhren-
der Kalibrierungen als geeignet erwiesen. ANDERMAN & HILL (2000) stellen ein Werk-
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zeug zur Verfugung, das bei der Umsetzung geologischer Modellschichten in die
,Layer” numerischer Grundwassermodelle hilft. Allerdings berucksichtigt es nicht die
Probleme der geologischen Schichten in der ungesattigten Zone.

Transportmodelle der gesattigten Zone bendtigen neben den oben genannten Stro-
mungsparametern auch Angaben uUber Sorptionskoeffizienten, die ebenso, wie fur
die ungesattigte Zone ausgefuhrt, nur schwer aus dem geologischen Modell anhand
beispielsweise von Ton- und Kohlegehalten abgeleitet werden konnen. Fir die eben-
falls zu parameterisierenden Dispersivitaten spielt neben dem geologischen Modell
auch die Geometrie des Modells fur die gesattigte Zone eine Rolle (KINZELBACH
(1987)). Fur die meist integrierte Kopplung zwischen Stromungs- und Transportmo-
dellierungssystem der gesattigten Zone beschreiben HAEFNER & Boy (2003) eine
Kopplungstechnik, die die Anpassung der raumlichen Auflosung anhand der Kon-
zentration von Stoffen in einem Transportmodell zeitlich variabel vornimmt.

4: Schnittstelle der Modellierungssysteme fur die ungesattigte und die gesat-
tigte Zone

Diese Schnittstelle kann je nach Aufgabenstellung als eine Parameterisierung, se-
quentielle, periodisch-synchrone, iterative oder integrierte Kopplung implementiert
sein. Fur viele Modellierungsaufgaben reicht bereits die Annahme einer direkten
Ubernahme der Sickerwassermenge als Parameter oder Randbedingung fir das
numerische Grundwassermodell aus, sodass die Schnittstelle zur ungesattigten Zone
nicht weiter betrachtet werden musste. In Gebieten mit groRen Grundwasserflurab-
standen und/oder geringdurchlassigen Schichten in der ungesattigten Zone sollten
diese jedoch durch Modellierungen erfasst werden, insbesondere wenn entspre-
chende dynamische Auswertungen erfolgen.

Die ruckkoppelnde GrofRe von der gesattigten Zone zur ungesattigten Zone ist der
Grundwasserstand. Wenn der Schwankungsbereich der Grundwasseroberflache ge-
ring ist (z.B. durch gering leitende Deckschichten), kann auf die Ruckkopplung ver-
zichtet werden, was eine sequentielle Berechnung ermoglicht. Die integrierte Kopp-
lung sollte nur in seltenen Fallen eingesetzt werden, da sie recht instabil und dadurch
rechenaufwandig ist. Grund dafur sind insbesondere die im Laufe der meisten lange-
ren Modellierungszeitraume auftretenden Perioden mit geringer Wassersattigung (s.
Kapitel 3.3.2). Zudem wird eine sehr hohe horizontale wie vertikale Diskretisierung
der ungesattigten Zone notwendig.

Die wenigen Ubergabeparameter (oder Randbedingungen) bei den nicht integrierten
Losungen zeigen, dass es sich um eine schwache Kopplung handelt. In der prakti-
schen Arbeit bieten sich dementsprechend auch periodisch-synchrone Losungen an.
Bei der integrierten Losung konnen, je nach Ausfuhrung im Modellierungswerkzeug,
mehrere Parameter von beiden Modellierungssystemen gleichzeitig genutzt werden,
sodass diese Kopplung stark ist. Sequentielle und integrierte Losungen sind in meh-
reren Modellierungssystemen implementiert (NISWONGER ET AL. (2006), DIERSCH
(20095)).

5: Schnittstelle der Modellierungssysteme fur Sickerwasser und ungesattigte
Zone

Der Ubergang zwischen Sickerwassermodellierungssystem und Modellierungssys-
tem fur die ungesattigte Zone wird selten genutzt, da meist entweder die ungesattigte
Zone aufgrund der geringen Machtigkeit vollstandig vernachlassigt oder ein Boden-
wasserspeichermodell genutzt wird, das die ungesattigte Zone integriert mit bearbei-
tet. Eine dritte Moglichkeit ist die Einbeziehung des Bodenwasserhaushalts in das
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auf der Basis der Richards-Gleichung arbeitende Modellierungssystem fur die unge-
sattigte Zone, was allerdings aufgrund der komplexen Parameterisierung praktisch
nie gemacht wird. Eine Ruckkopplung ist fur diese Schnittstelle nicht vorzusehen, es
sei denn bei einer integrierten Losung wird die Lage der Grundwasseroberflache mit
berucksichtigt.

Ubergabeparameter bzw. Randbedingung sind die Wassermengen. Daher ist auch
dies eine schwache Kopplung.

6: Schnittstelle zwischen hydrogeologischen und hydrologischen Modellie-
rungssystemen

Diese Schnittstellen sind nicht im Fokus der Betrachtungen; dennoch werden einige
Charakteristika hier dargestellt. Die Schnittstelle zwischen den Modellierungssyste-
men far Grund- und Oberflachenwasser kann sehr unterschiedlich implementiert
werden. In beiden Systemen werden Wasserfluss und Wasserstand in gewisser Wei-
se bereits gekoppelt betrachtet. Geht man vom Grundwassermodell aus, so wird das
Oberflachengewasser entweder in einer Dirichlet- oder einer vonNeumann-
Randbedingung implementiert. Bei sehr kleinen Oberflachengewassern, z.B. Ent-
wasserungsgraben, die auch trocken fallen, ist die Nutzung von Nebenbedingungen
(,constraints®) sehr hilfreich, Uber die ein Wasseraustausch zusatzlich reguliert wer-
den kann. Wesentlich fur die Definition der Randbedingungen im Grundwasserstro-
mungsmodell ist die Ubergabe des Wasserstandes im Oberflachengewasser. Das
Grundwassermodell berechnet daraus intern die ausgetauschten Wassermengen.
Auf der anderen Seite ist fur das Oberflachengewasser der Wasserstand des
Grundwassers relativ irrelevant. Hier sind die auszutauschenden Wassermengen von
Bedeutung (FROHLICH ET AL. (1998)). Diese unterschiedliche Definition fur riuckge-
koppelte Modellierungen sollte unbedingt beachtet werden. Ansonsten ist auch diese
Schnittstelle als schwache Kopplung zu definieren. Es kdnnen sowohl sequentielle
als auch periodisch-synchrone, iterative oder in seltenen Fallen integrierte Kopplun-
gen vorgenommen werden. Der zeitlichen Diskretisierung und gleichzeitig der Ab-
stimmung zwischen beiden Zeitschrittweitensteuerungen kommt eine besondere Be-
deutung zu, da sich die beiden Systeme sehr unterschiedlich verhalten. Fur die itera-
tiven und die integrierten Kopplungen kann dies einen erheblichen Rechenaufwand
bedeuten. Die raumliche Diskretisierung kann ebenfalls problematisch werden, da
der Wasseraustausch uber die Gewassersohle berechnet werden muss. Werden die
Oberflachengewasser als interne Randbedingung eines Modells definiert, missen
hierfur im Grundwassermodellierungssystem entsprechend kleine und schmale Ele-
mente angelegt werden, was insbesondere bei Finite-Differenzen-Systemen ohne
horizontale Kopplungen und damit ohne weitere Konfliktbereiche selten machbar ist.
Zusatzpakete der Modellierungssysteme helfen jedoch bei der Wahl der adaquaten
Kopplungsvariante weiter.

Kopplungen zu den im Wesentlichen statistischen Niederschlags-Abfluss-
Modellierungen und die groRe Zahl der sehr unterschiedlich aufgebauten Boden-
Vegetations-Atmospharen-Modellierungssysteme (,Soil-Vegetation-Atmosphere
Transfer Schemes (SVATS)“) werden hier nicht weiter betrachtet.

Die Schnittstelle zwischen Klima- oder Wettermodellierungssystemen und Sicker-
wasser- bzw. Bodenwasserhaushalts-Modellierungssystemen bekommt in der Klima-
folgenforschung immer mehr Bedeutung. Die immer leistungsfahigeren Computer
ermoglichen auch die Einbeziehung der fur die fruihen Globalen Klimamodelle (GCM)
wenig relevanten Grole der Bodenfeuchte und damit des Bodenwasserhaushalts.
AuRerhalb dieser Fragestellung wird die Schnittstelle fast ausschlie3lich als Parame-
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terisierung oder sequentielle Kopplung definiert. Ubergabeparameter von der Atmo-
sphare an das Sickerwasser- oder Bodenwasserhaushaltsmodell sind Niederschlag
und Potentielle Evapotranspiration, die sich nach den in Kapitel 3.2.1 angegebenen
Verfahren berechnen lasst. Bei Kopplungen zwischen GCM und Sickerwassermodel-
lierungssystem treten sehr groRe Skalendifferenzen auf, die Uber geeignete statisti-
sche Verfahren (statistical downscaling, LEAVESLEY (2005)) oder realitatsnahere,
dann aber meist rechenintensivere dynamische Verfahren (dynamical downscaling,
LEAVESLEY (2005)), gelost werden mussen. Dies gilt nicht nur fur die raumliche Auflo-
sung, sondern auch fur die zeitliche Diskretisierung.

Die Kopplung von hydrologischen und hydrogeologischen Modellierungssystemen
macht eine Fragestellung deutlich, die bei rein hydrogeologischen Kopplungen von
etwas untergeordneter Bedeutung ist, namlich die Verknupfung unterschiedlicher
raumlicher und zeitlicher Skalenbereiche. Parameterverteilungen mussen auf diese
Differenzen angepasst werden, da sonst gerade bei iterativen oder integrierten Kopp-
lungen zu grofRe Instabilitaten auftreten. Einige Losungen konnen rein technisch der-
zeit nicht durchgefuhrt werden, z.B. die Kopplung von normalerweise zeitlich und
raumlich recht hoch auflésenden und auf lokale bis mesoskalige Bereiche abge-
stimmten Bodenwasserhaushalts- oder Grundwassermodellierungssystemen mit
GCM (BLOSCHL (1996)).

Kopplungen umweltgeologischer Modellierungssysteme

Umweltgeologische Modellierungssysteme weisen meist ahnliche Schnittstellen wie
die bisher besprochenen auf, fokussieren aber starker auf stoffliche Transporte. Eine
Besonderheit sind jedoch vertikale Kopplungen von zwei statischen Modellierungs-
systemen, wie sie z.B. die dreidimensionale Berechnung einer Stoffverteilung auf der
Grundlage eines geologischen Modells darstellt. Eine reine Interpolation wird auf-
grund der zu berucksichtigenden Stoffparameter und der advektiven Komponenten
des Mediums nahezu unmoglich sein. Als Ausweg ist hier nur die Verknupfung mit
einem dynamischen Modell denkbar. In der Praxis werden hier sehr haufig Kompro-
misse notig, die die Parameter geostatistischer Interpolationen, abgestimmt auf die
geologischen Informationen, anpassen.

4.4 Stabilitat gekoppelter Modellierungen
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der Modelle weit auseinander liegen. Im letzteren 4.7 Bespiele gekappeler Modellierungen

Fall kann auch eine durch die Nutzung sog. ,effek- [ S Rl R
tiver Parameter® (z.B. in BEVEN & KIRKBY (1979) und WANG ET AL. (2006)) in den Mo-
dellierungssystemen mit geringerer Auflosung bedingte gréRenordnungsmafig ande-
re Parameterisierung notwendig sein, die zu dem mit hoherer Auflosung arbeitenden
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Modellierungssystem nicht passt. Typische Beispiele hierfur sind Kopplungen von
GCM und Bodenwasserhaushalts- oder Grundwassermodellierungssystemen.

Nicht iterative Kopplungen verhalten sich ahnlich wie periodisch-synchrone Kopplun-
gen.

Die grofdten Probleme bereiten die iterativ arbeitenden Modellkopplungen und die
integrierten Kopplungen. Hier wirken sich bereits geringe Unterschiede in der raumli-
chen und/oder zeitlichen Diskretisierung sehr stark auf die Berechnungszustande
aus. Wahrend dies in den integrierten Modellierungssystemen oftmals uber Hilfen bei
der Bearbeitung der Modellierungen abgefangen wird, sind die iterativen Kopplungen
unabhangig voneinander arbeitender Modellierungssysteme rein auf das Geschick
des Bearbeiters angewiesen. Auf der anderen Seite bestehen hier gegenuber integ-
rierten Losungen groRere Moglichkeiten fur den Bearbeiter, wahrend der Modelllaufe
korrigierend — z.B. bei numerischen Fehlern — einzugreifen. Insgesamt muss darauf
hingewiesen werden, dass bei allen Kopplungen, selbst bei fast schon zum Standard
gehorenden Kopplungen zwischen numerischen Grundwasserstromungs- und —
transportmodellierungssystemen, der Bearbeiter bei ungunstigen Konstellationen
programmierend eingreifen muss. Definierte Programmierschnittstellen erleichtern
dies zwar, schranken aber auch den Spielraum fur Weiterentwicklungen ein.

4.5 Raumliche Dimensionierung und Diskretisierung gekoppelter
Modellierungen
Die raumliche Dimensionierung von gekoppelten | —— l

Modellierungen muss sich anders orientieren als ) T
die eines einzelnen Modellierungssystems. Schon |

4.1 Kritenien zur Nutzung von Kopplungen |

die Skalendefinitionen fur die betrachteten Model-
lierungssysteme unterscheiden sich teilweise deut-
lich.

KOLTERMANN & GORELICK (1996) orientieren sich bei
der Definition der Skalen sehr stark an geologi-
schen Dimensionen: Sedimentare Becken (Basins)
(10° m), Sedimentationsumgebungen (Depositional
Environments) (10° m), Rinnensysteme (Channels)
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(10> m), Stratigrafische Einheiten (Stratigraphic }------ f-'-nf’pr'e'-E-gf"—ﬂFf'_e-"fr-.y-a-:f["-'e.?'—?i ------
Features) (1 m), Stromungseinheiten (Flow Regime

Features) (102 m), Porenrdume (Pores) (10" m). VAN DE GIESEN ET AL. (2001) fassen
die Begriffe ,Malistab“ und ,Dimensionen” etwas weiter. Der Mal3stab eines Prozes-
ses wird hier Uber seine charakteristische Gro3e definiert, wodurch auch die Fragen
der Dimensionierung an den betrachteten Prozess geknupft werden. Nicht lineares
Verhalten und Variabilitat hangen beispielsweise sehr von den betrachteten hydrolo-
gischen Prozessen ab, lassen aber auf der anderen Seite bei deren Modellierung
auch nur bestimmte Skalenbetrachtungen zu. Prozesse werden auf diese Weise
auch eng an Aussagemaoglichkeiten von Modellen geknupft. Die Skala eines Prozes-
ses und der Skalenubergang sind jedoch bei einigen hydrologischen Prozessen
raumlich und zeitlich flieRend. Bei anderen Prozessen (z.B. Niederschlagen) sind
deutliche Diskontinuitaten beim Skalenubergang zu verzeichnen (BLOSCHL (1996)).
VAN DE GIESEN ET AL. (2001) verbinden die Kontinuitat des Skalenlbergangs direkt
mit der Dimension des Modells, die sich in der Anzahl der Parameter bzw. Variablen
des Modells niederschlagt. Als Beispiel fur einen eher diskontinuierlichen Skalen-
ubergang wird die Berechnung der tatsachlichen Evapotranspiration (ETa) angefuhrt.
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Allgemein muss zunachst auf der Grundlage der sehr unterschiedlich gefuhrten Dis-
kussion um Skalen der Gliederung von BLOSCHL (1996) in Prozess-, Mess- und Mo-
dellskalen gefolgt werden. Die Prozess-Ebene ist bei geologischen Modellierungen
nur sehr schwer zu fassen. Daher kann nur mit den von KOLTERMANN & GORELICK
(1996) oben dargestellten Dimensionen der beobachteten Ergebnisse gearbeitet
werden. Insofern haben diese Skalen auch nur wenig Einfluss auf die mit geologi-
schen Modellierungssystemen gekoppelt entwickelten Modelle.

Werden die in Abbildung 45 zentralen vertikal zu koppelnden Modellierungssysteme
fur Geologie, gesattigte und ungesattigte Zone zugrunde gelegt, lasst sich die Di-
mensionierung gekoppelter Modelle in geeigneter Weise veranschaulichen.

Fur den Aufbau eines geologischen Modells mit statistischen oder konstruktiven Me-
thoden gelten keine Einschrankungen bei der Dimensionierung. Die Diskretisierung
muss sich an den kleinsten darzustellenden Einheiten orientieren. Ahnliches gilt fir
den Aufbau eines Modells der ungesattigten Zone: Auch hier ist die Dimensionierung
wegen der in erster Linie vertikalen Struktur des dynamischen Modells unproblema-
tisch. Die Diskretisierung ist hier eher nach unten begrenzt, da die Parameter nicht
beliebig disaggregiert werden konnen. In der Vertikalen ist zwar bei einigen Modellie-
rungssystemen eine hohe Diskretisierung gefordert, die sich aber nicht unbedingt auf
die zu koppelnden Modelle auswirken muss. Bei einem Stromungsmodell fur die ge-
sattigte Zone ist in der Dimensionierung die Orientierung an Randbedingungen vor-
gegeben. Hier ist also die Prozess-Skala maligeblich. Stabile Randbedingungen sind
im lokalen Mal3stab eher selten zu finden. Daher liegt die dominante Grof3e von nu-
merischen Grundwassermodellen auf der regionalen Skala. Die raumliche Diskreti-
sierung ist demgegenuber zwar durch gewisse numerische Gesetzmaligkeiten nach
unten begrenzt, d.h. eine Mindestauflosung muss gewahrleistet sein, aber nach oben
existieren lediglich technische Grenzen, sodass hier auf lokale Aufgabenstellungen
fokussiert werden kann. Zur vertikalen Diskretisierung sei noch einmal auf Kapitel 4.3
verwiesen. Anhaltspunkte zur rdumlichen Diskretisierung kann auch das Reprasenta-
tive Elementarvolumen (REV) geben, denn wenn die Auflésung so hoch ist, dass Po-
rositat und hydraulische Durchlassigkeit nicht mehr als Kontinuum angesehen wer-
den konnen, mussen entsprechende Modellierungssysteme gewahlt werden. Der
Versuch, etwas Ahnliches fiir die Sickerwasser- und Bodenwassermodellierungssys-
teme oder Niederschlags-Abfluss-Modellierungssysteme zu definieren (,Representa-
tive Elementary Areas®, REA), scheitert nach BLOSCHL (1996) an der zu hohen Hete-
rogenitat der verschiedenen Parameter.

Die Diskretisierung sollte auch aus anderen Grunden nicht zu hoch gewahlt werden.
Die meisten Parameter fur die betrachteten Modelle sind durch Felduntersuchungen
nicht in diesem Ausmal} gestutzt. Es besteht zudem eine grole Differenz zwischen
der Aussageweite und der Stutzung. Durch Nutzung geeigneter Interpolationsverfah-
ren kann zwar eine Parameterverteilung erzeugt werden; aber bei unzureichender
Stutzung ist sie als eher unzuverlassig einzuordnen.

Bei Kopplungen mit Gerinnemodellen oder Modellierungen der Atmosphare sind
weitgehend die fur diese Modelle geltenden Randbedingungen fur die Dimensionie-
rung eines gekoppelten Gesamtmodells ausschlaggebend.
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4.6 Zeitliche Dimensionierung und Diskretisierung gekoppelter

Modellierungen

Fir die zeitliche Dimensionierung gekoppelter Mo-
delle und deren Diskretisierung mussen ebenfalls
u.U. andere Rahmenbedingungen als fur die ein-
zelnen Modellierungssysteme angesetzt werden.

Die zeitlichen Malstabe sind durch die Skalenbe-
reiche weniger Minuten fur z.B. sehr kurzfristige
Starkniederschlagsereignisse bis hin zu geologi-
schen Prozessen in Zeitraumen von mehreren Mil-
lionen Jahren charakterisiert. Nimmt man die geo-
logischen Prozesse heraus, wird das obere Ende
der Zeitskala bei etwa 100 — 200 Jahren oder noch

Elnfuhmr\g

I

I

4.1 Kritenien zur Nutzung von Kopplungen

I

I

4.2 Horizortake
Modellkopplungen

4.3 Verikale
Modellkopplungen

i

'

4.4 Stabilitat gekoppelter Modellirungen

I

I

4.5 Raumiiche Dimen-
sionienung und Disiret-
sierung gekoppedear
Medellienungen

4.6 Zefliche Dimen-
sionienung und Diskreti-
slerung gekoppeber
Modellierungen

i

'

4.7 Beispiele gekoppeiter Modellierungen

_____ . "_."'l'"'_".'_'."'['.'__"T_"'_'

sehr viel weniger liegen. Modellierungen wie die
von CLAUSSEN (2005) oder GOSSEL ET AL. (2004)
sind eher selten.

Bei gekoppelten Modellierungen sind die Modelldimensionen und —diskretisierungen
der an der Kopplung beteiligten Modellierungssysteme in erster Linie zu beachten. Im
einfachsten Fall kann die Dimensionierung des am langsten dauernden Modellpro-
zesses als maximale Dimensionierung und die hochste Diskretisierung der Modelle
ubernommen werden.

Die Kopplungsarten wirken sich auf die zeitliche Dimensionierung jedoch sehr deut-
lich aus.

Bei einer sequentiellen Kopplung brauchen die Modellierungssysteme nicht mitein-
ander synchronisiert zu werden. In dem einen Modellierungssystem konnen daher
alle Werte bereits berechnet werden, die dem anderen Modellierungssystem als
Randbedingungen oder Parameter Ubergeben werden. Bei einer Kopplung mit einem
statischen Modellierungssystem, wie den geologischen Modellierungssystemen oder
einem stationaren Grundwassermodell, ist die zeitliche Dimensionierung sogar vollig
unerheblich.

Bei einer periodisch-synchronen Kopplung ist nur zu bestimmten Zeitschnitten eine
Kopplung vorzusehen, sodass auch hier die einzelnen Modellierungssysteme weit-
gehend unabhangig voneinander intern iterieren konnen.

Erst die iterative Kopplung und die integrierte Kopplung sind auf eine vollstandige
Abstimmung beider Modellierungssysteme angewiesen, was im besten Fall in Itera-
tionsschritten des im jeweiligen Zeitabschnitt mit der hochsten zeitlichen Diskretisie-
rung arbeitenden Modellierungssystems fur die gesamte zu modellierende Zeitspan-
ne resultiert. In ungunstigen Fallen sind die Diskretisierungen sehr heterogen und
nicht aufeinander abzustimmen, was zu sehr kurzen Diskretisierungen bei der Kopp-
lung fuhrt. Bei diesen beiden Arten der Kopplung sollte die zeitliche Diskretisierung
genau wie bei einer numerischen Modellierung tUber eine KontrollgrofRe reguliert wer-
den, sodass grof3e Diskontinuitaten durch EinfUhrung zusatzlicher Iterationsschritte
vermieden werden. Integrierte Systeme mit automatischer Zeitschrittweitensteuerung
(z.B. DIERSCH (20095)) sind darauf i.d.R. eingerichtet. Ihre Rechenzeiten kdnnen auf-
grund dieser Kontrollfunktionen fur instabile Modellkonstellationen bzw. —kopplungen
entsprechend lang sein.
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4.7 Beispiele gekoppelter Modellierungen

Einige Literaturbeispiele konnen die Nutzung von
Kopplungen der Modellierungssysteme verdeutli-
chen.

KUBATZKI & CLAUSSEN (1998), CLAUSSEN & GAYLER
(1997) sowie CLAUSSEN (2005) beschreiben die
Kopplung eines Klimamodellierungssystems mit
einem Modellierungssystem fir Okosysteme in den
Wustengebieten Nordafrikas fur den Zeitraum des
mittleren Holozans. Hierbei werden dem Klimamo-
dell zunachst Standard-Parameter und -
randbedingungen angegeben, aus denen ein Sze-
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nario berechnet wird, das dem Modellierungssys-
tem fiir Okosysteme (ibergeben wird, um von dort
verbesserte Eingangsparameter fur den gleichen Modellzeitraum zu bekommen.
Selbstverstandlich braucht das Modellierungssystem fiir Okosysteme noch zusétzli-
che Parameter und Randbedingungen, die aber wahrend des Berechnungsschrittes
nicht verandert werden. Die Ergebnisse des Modellierungssystems fir Okosysteme
werden dann als korrigierte Eingangsparameter des Klimamodells fur die Berech-
nung des nachsten Jahres (feste Zeitschrittweite) genutzt. Innerhalb von sechs Jah-
ren sind nach ihren Berechnungen alle Trends, die aus den Anfangsbedingungen
dieses Szenarios resultieren, eliminiert. Diese Vorgehensweise wird von CLAUSSEN &
GAYLER (1997) als ,asynchrone Modellierung“ bezeichnet. Aber sie bedeutet eine in-
stationare Berechnung, deren Ergebnis aufgrund bestimmter Kriterien (hier: das Feh-
len eines Trends in der weiteren Entwicklung) als stationar angenommen wird. Nach
der oben dargestellten Systematik handelt es sich also um eine vertikale, inter-
kompartimentale, periodisch-synchrone Modellkopplung.

Eine typische Aufgabenstellung numerischer Grundwassermodelle ist die Berech-
nung der (Schad-)Stoffausbreitung im Grundwasser, ausgehend von Altlasten, Scha-
densfallen etc.. GOSSEL ET AL. (1998) beschreiben dies anhand eines Untersu-
chungsgebiets im nordlichen Niedersachsen. Diese Kopplung von Grundwasser-
stromung- und —transportmodell muss als vertikale, intra-kompartimentale, integrierte
Kopplung klassifiziert werden. In einigen Modellierungen liegt der instationaren
Transportrechnung ein stationares Stromungsmodell zugrunde. In anderen Fallen
wird beides instationar berechnet.

Sehr haufig werden auch numerische Grundwasserstromungsmodelle mit Oberfla-
chenwassermodellen (z.B. in HOLzBECHER (2005)) oder Grundwasserneubildungs-
modellen (z.B. in PFUTZNER (1994)) gekoppelt. Die Art der vertikalen und inter-
kompartimentalen Kopplungen kann sehr vielfaltig sein und reicht von der reinen Pa-
rameterisierung bis zu integrierten Modellkopplungen. Auch zu dieser Kopplung fol-
gen weitere Beispiele in den folgenden Kapiteln.

Die Umsetzung differenzierter geologischer Modelle in numerische Grundwassermo-
delle wird relativ selten beschrieben. SOMMER-VON JARMERSTED (1992) nutzt relativ
grobe Strukturen, die auch noch nicht vollstandig dreidimensional umgesetzt wurden.
Bei SCHAFMEISTER-SPIERLING (1990) und SCHAFMEISTER (1998) stehen Prinzipstudien
im Vordergrund. Allen Beispielen ist gemeinsam, dass es sich um eine vertikale, in-
ter-kompartimentale, sequentielle (Ein-Weg) Kopplung handelt. In den folgenden Ka-
piteln werden diese Kopplungen vertiefend dargestellt.
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4.7.1 Subrosions-Talraum Unterwerra

Fur das Gesamtmodell Subrosions-Talraum Unterwerra wurden mehrere Kopplungen
ausgearbeitet.

Das mit konstruktiven Methoden erstellte geologische Modell wurde zu einem hydro-
geologischen Strukturmodell umgearbeitet, wobei insbesondere die vollstandige Er-
haltung aller numerischen Layer und deren anschlieBende Parameterisierung sehr
arbeitsaufwandig waren. Die sequentielle Kopplung uber Strukturen schafft zwar ei-
nerseits sehr viele Modellierungsmoglichkeiten, wie die automatischen Umsetzungen
von ANDERMAN & HiLL (2000) zeigen. Andererseits sind die Rahmenbedingungen wie
einzuhaltende Mindestmachtigkeiten und am Rand des Talraums die auskeilenden
quartaren Schichten sowie im Festgesteinsgebiet die quartaren Schwemmfacher und
Schuttmassen ein schwer zu I6sendes Problem. Die horizontale Kopplung des reinen
Lockergesteinsaquifers (quartare Talraum-Fullung) mit den Festgesteinsgrundwas-
serleitern (Buntsandstein) ist als insgesamt stabil zu bezeichnen.

Die Parameterisierung des numerischen Grundwassermodells wurde mit den Ergeb-
nissen der analytischen Parameterbestimmungen auf der Grundlage der Gelandeun-
tersuchungen vorgenommen. Eine reine Kopplung dieser Ergebnisse mit dem geolo-
gischen Modell konnte jedoch nicht fur die weitgehenden Prognosen genutzt werden,
die die numerische Grundwassermodellierung ermdglicht.

Mit dem numerischen Stromungsmodell wurde die Sickerwassermodellierung nach
dem Verfahren von WESSOLEK ET AL. (2004) sequentiell gekoppelt. Auch diese Kopp-
lung erweist sich als recht stabil.

Die Kopplungen der zentralen Modelle zur Geologie, Grundwasserneubildung und
Grundwasserstromung sind in Abbildung 46 wiedergegeben.
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Abbildung 46: Kopplung der Modelle fir das Untersuchungsgebiet Subrosions-Talraum Unter-
werra.

Die Werra wurde mit ihren Wasserstanden statistisch interpoliert sequentiell gekop-
pelt. Eine iterative Kopplung des Gebietswasserhaushalts mit dem Fluss, dessen
Dynamik von dem sich weit oberhalb erstreckenden Einzugsgebiet dominiert wird, ist
nicht sinnvoll.

4.7.2 Nubisches Aquifer System

Fur die Modellierung des Nubischen Aquifer Systems wurden die Vorstellungen tber
die spatpleistozane und holozane Klimaentwicklung, wie von PACHUR (1999) darge-
stellt, mit einem Grundwasserstromungsmodell verbunden. Das Klimamodell ist le-
diglich eine instationare Parameterisierung der Grundwasserneubildung. Dabei stellte
sich im Wesentlichen heraus, dass die Vorstellungen eines ausschlieB3lich von Stiden
bis etwa zur Mitte des Untersuchungsgebiets ausgreifenden Monsuns kaum mit den
untersuchten Isotopen erklart werden kann.

Das mit geostatistischen Methoden erstellte hydrogeologische Strukturmodell wurde
durch eine auf den geologischen Untersuchungen und einigen wenigen Pumpver-
suchsauswertungen aufbauenden Durchlassigkeitsuntersuchungen parameterisiert.
Die Porositaten wurden nach einem von SCLATER & CHRISTIE (1980) fur die Erddlex-
ploration entwickelten Algorithmus tiefenabhangig korrigiert.

Die Kopplungen dieser Modelle sind in Abbildung 47 dargestellt. Hierbei wird deut-
lich, dass die vertikalen Kopplungen recht einfach aufgebaut sind. Die in (SEFELNASR
2007) umgesetzten horizontalen Kopplungen gestalten das Gesamtmodell wesent-
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lich komplexer. Im Langzeitmodell waren die horizontalen Kopplungen nicht notwen-
dig.
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Abbildung 47: Kopplungen der Modelle zur Geologie, Grundwasserneubildung und Grundwas-
serstromung im Modellgebiet Nubisches Aquifer System.

Die in den Oasen liegenden Entwicklungsgebiete wurden in einem in (SEFELNASR
2007) dargestellten Modell Uber eine stark erhohte Diskretisierung besonders be-
riicksichtigt. Die Ubergénge zwischen den Gebieten mit geringer und denen mit ho-
her Auflésung sind als integrierte horizontale Kopplungen mit einer gewissen Instabi-
litat verbunden, die aber bei weitem nicht die Ausmale wie die beiden integrierten
vertikalen Kopplungen im Gebiet Untere Mulde/Fuhne erreichten.

4.7.3 Untere Mulde/Fuhne

Fur die sehr komplexe Modellierungsaufgabe des Gebiets Untere Mulde/Fuhne wur-
den verschiedene Kopplungen genutzt, um einerseits das Modellziel zu erreichen
und andererseits verschiedene Kopplungen zu vergleichen.

Horizontale Kopplung der geologischen Modelle

Im Modellgebiet Untere Mulde/Fuhne lagen die geologischen Modelle fur die beiden
Detailgebiete bereits im 10 m-Raster vor. Nach der Erstellung des regionalen geolo-
gischen Modells im 50 m-Raster wurden diese Modellbereiche mit einem 100 m-
Buffer aus dem regionalen Modell wieder ausgeschnitten und alle Rasterpunkte ge-
meinsam zu einem Dreiecksnetz vermascht. Dieses Vorgehen hatte gegenuber dem
Verfahren von HUBERT (2005) den Vorteil, dass die Originaldaten der konstruktiven
Modellierung von FABRITIUS (2002) und WOLLMANN (2004) unverandert Ubernommen
werden konnten. Schnittmengen der Modelle von FABRITIUS (2002) und WOLLMANN
(2004) gab es nicht. Die Grenzbereiche wiesen daruber hinaus auch fur die hydro-
geologisch relevanten Einheiten keine groReren Versatzbetrage auf und konnten



Interaktionen von hydrogeologischen Modellierungssystemen 116

problemlos interpoliert werden. Die auf diesen Punktmengen aufbauenden TINs wur-
den als Grundlage fur die Erstellung des numerischen Grundwasserstromungsmo-
dells eingesetzt. Durch die so ausgefuhrte horizontale Kopplung verschiedener stati-
scher Modellierungssysteme konnte ein konsistentes geologisches Modell erstellt
werden, das den Anforderungen der notwendigen vertikalen Kopplungen genugt.

Vertikale Modellkopplungen: Sickerwassermodell und geologische Daten

Das Sickerwassermodell wurde anhand der geologischen Karten fir den Boden pa-
rameterisiert, da nicht fur das Gesamtgebiet Bodenkarten mit Substratangaben vor-
lagen. Eine direkte (sequentielle) Kopplung mit dem geologischen Modellierungssys-
tem ist nur mit bestimmten Modellierungswerkzeugen madglich, die rdumliche Analy-
sen auf der Grundlage der Gelandeoberkante ermoglichen. Das nach dem oben dar-
gestellten Verfahren der horizontalen Kopplung aus mehreren Teilmodellen erstellte
geologische Modell war zu Beginn der Sickerwassermodellierung nicht verfugbar,
weshalb die vereinfachte Nutzung der digitalisierten Karten verfolgt wurde.

Die Kopplung mit Klimamodellen wurde zwar nicht als sinnvoll angesehen, da die
benotigten Messdaten der Vergangenheit bereits vorlagen. Aber die Modellierung der
potentiellen Evapotranspiration bildete eine wesentliche Grundlage, die auch fur wei-
tergehende Modellierungen genutzt werden kann. Insofern ist auch die Kopplung mit
der Modellierung der Evapotranspiration eine sequentielle Kopplung, die Ubernahme
der Niederschlagsdaten eine Parameterisierung der Sickerwassermodellierung.

Geologie und gesaéttigte Zone

Der Aufbau und die Anforderungen eines numerischen Grundwassermodells hat fur
die Entwicklung des geologischen Modells bereits eine entscheidende Rolle gespielt,
denn die Erweiterung des geologischen Modells war nur notwendig, um das durch
sinnvolle Randbedingungen abzugrenzende Grundwassermodell zu strukturieren
und parameterisieren. Fur das numerische Grundwasserstromungsmodell mussten
die Grenzflachen des geologischen Modells auf Verschneidungen kontrolliert und
Mindestmachtigkeiten eingefugt werden. Diese Aufgabe ist komplex, denn fur die
Bereiche mit geringeren Schichtmachtigkeiten wurden gleichzeitig die Durchlassig-
keiten aus den angrenzenden Schichten Ubernommen. Die Aufgaben wurden mit
GIS-Werkzeugen gelost, um eine grol3tmogliche Transparenz wahrend der Bearbei-
tung und kompatible Datenaustauschformate zu erhalten. Diese sequentielle Kopp-
lung ist bei Kopplungen mit einem numerischen Grundwassermodellierungssystem,
das sehr eng auf die gesattigte Zone beschrankt ist, fur die Aufgabe der Modellierung
bei sehr starken Grundwasserabsenkungen und —wiederanstiegen nicht geeignet, da
hierbei weite Bereiche trocken fallen und nicht wiedervernasst wurden. Hierbei ware
eine vielfache Uberarbeitung des aus dem geologischen Modell abzuleitenden hyd-
rogeologischen Strukturmodells notwendig, was bei 10 Zeitschnitten sehr aufwandig
wurde.

Sickerwassermodell und numerisches Grundwassermodell

In instationaren hydrogeologischen Modellierungen ist die Kopplung dieser beiden
Modellierungssysteme Uber zeitliche Differenzierung der Grundwasserneubildung ein
wesentlicher Grund fir die zeitliche Variabilitat. Dabei ist die Ubernahme der Ein-
gangsdaten im numerischen Grundwassermodell recht komplex, da die Daten so-
wohl zeitlich als auch raumlich variabel sind.

Grundsatzlich ist die Sickerwasserrate von den Grundwasserflurabstanden abhangig,
was eine iterative oder gar integrierte Kopplung nahelegt. In der Sickerwassermodel-
lierung spielen aber nur Grundwasserflurabstande <2 m eine Rolle, sodass bei ge-
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ringen Schwankungen der Grundwasseroberflache diese Grof3e raumlich differen-
ziert, aber zeitlich konstant angenommen werden kann. Damit ist eine periodisch-
synchrone oder eine sequentielle Kopplung sinnvoll, die wesentlich stabiler als eine
iterative Kopplung ist.

Bei der Modellierung Untere Mulde/Fuhne wurde zunachst eine sequentielle Kopp-
lung realisiert, um ein erstes, vorlaufiges, stationares Grundwasserstromungsmodell
aufbauen zu kdnnen.

FUr die instationare Stromungsmodellierung wurden dann periodisch-synchrone
Kopplungen fur die aus den Tagebaulaufzeiten resultierenden Zeitschnitte realisiert,
sodass zu jedem der 10 Zeitschnitte auf der Grundlage der neuen Grundwasserflur-
abstande eine neue Hydrotopzuweisung vorgenommen werden konnte.

Oberflachengewasser und numerisches Grundwassermodell

Die Wasserstande der Oberflachengewasser wurden weitgehend statistisch model-
liert und sequentiell als Randbedingungen gekoppelt. Durch die Flusslaufverlegung
der Mulde 1975 wurde in diesem Fall eine periodisch-synchrone Kopplung notwen-
dig.

Gekoppelte Modellierung der ungesattigten und der geséttigten Zone

Fir den Uberwiegenden Teil des Gebiets war eine Modellierung der ungesattigten
Zone aufgrund der geringen Machtigkeit nicht notwendig.

Die grof3raumigen und tiefgreifenden Grundwasserabsenkungen im Bereich der Ta-
gebaue machen jedoch eine Berucksichtigung der grof3en Grundwasserflurabstande
notwendig. Realisiert wurde dies exemplarisch Uber eine periodisch-synchrone Kopp-
lung zwischen einem eindimensionalen numerischen Modellierungssystem fur die
ungesattigte Zone und einem dreidimensionalen Finite-Elemente-Modellierungs-
system fur die Stromung in der gesattigten Zone, die entsprechend der Tagebaulauf-
zeiten synchronisiert wurden. Der lithologische Aufbau, der fur die Parameterisierung
des Modells fur die ungesattigte Zone bendtigt wurde, wurde aus dem hydrogeologi-
schen Strukturmodell und dem geologischen Modell abgeleitet. Die Kopplung wurde
so ausgefuhrt, dass lediglich die Verzogerung fur den Eintrag des Sickerwassers in
die gesattigte Zone berechnet wurde. Diese Modellkopplung erwies sich als sehr sta-
bil und praxistauglich, wenn auch arbeitsaufwandig.

Zusatzlich wurde eine integrierte Modellierung durchgefuhrt, die allerdings sehr in-
stabil war. In den durch die Sumpfung in den Tagebauen betroffenen Gebieten mit
machtiger ungesattigter Zone ubertragt sich das unter Kapitel 3.3 dargestellte Prob-
lem der zu geringen Wassersattigung auf das Verhalten des gesamten gekoppelten
Systems.

Stromungs- und Transportmodellierung der gesattigten Zone

Die Kopplung erfolgte, wie bei numerischen Grundwassermodellierungen ublich, in
integrierter Form. Auch hier zeigten sich Instabilitaten, die eine haufige Korrektur des
Modells notwendig machten. Grund war das Stromungsmodell, das durch die Verzer-
rungen der Geometrien der Zellen in den Tagebaugebieten bereits eine Neigung zur
Instabilitat besal®. Fur die Stabilitat der Kopplung ist es sehr wesentlich, ob ein sta-
tionares oder ein instationares Stromungsmodell dem Transportmodell zugrunde
liegt, denn mit einem stationaren sind die darauf aufgebauten Transportmodelle um
ein Vielfaches stabiler.

Die Kopplungen sind in Abbildung 48 dargestellt.
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Abbildung 48: Kopplungen der Modelle im Modellgebiet Untere Mulde/Fuhne.

4.8 Zusammenfassung der Schnittstellen

Schnittstellen fur die Verknipfung von Modellierungssystemen, die bei der Losung
komplexer Zielstellungen notwendig werden konnen, konnen systematisiert werden
und erlauben in dieser Kategorisierung Bewertungen ihrer Einsatzmoglichkeiten. Die
Kopplung mehrerer Modellierungssysteme wirkt sich in vielen Fallen durch Instabilita-
ten aus. Je enger die Kopplung und je komplexer die verknupften Parameter oder
Randbedingungen sind, desto hoher wird meist der Aufwand zur Stabilisierung der
gekoppelten Modelle. Besonders deutlich wird dies an den Modellbeispielen Untere
Mulde/Fuhne und Nubisches Aquifer System. Horizontale wie vertikale Modellkopp-
lungen sind hiervon gleichermalien betroffen.
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5 Vergleiche zwischen gekoppelten Modellen und der Rea-
litat

5.1 Kalibrierung

Als Kalibrierung wird vereinfachend der Vorgang der Anpassung eines Modells an
die Wirklichkeit, im Falle der hydrogeologischen, geologischen und hydrologischen
Modelle an Messwerte bzw. Referenzwerte, insbesondere von Wasserstanden und
—flussen bzw. Abflussen, verstanden. Es geht dabei modelltheoretisch um die syste-
matische Veranderung von Parametern der Modellfunktion, sodass ein Minimum der
Abweichung von der Zielfunktion erreicht wird.

Nach BOSSEL (1994) gilt fur Modelle allgemein, dass die Verhaltensgultigkeit (An-
fangsbedingungen missen mit Realsystem ubereinstimmen), Strukturgultigkeit (Wir-
kungsstruktur von Modell und Realitat missen Ubereinstimmen), empirische Gultig-
keit (Ergebnisse eines Szenarios mussen mindestens plausibel sein) und Anwen-
dungsgultigkeit (Modell und Anforderungen des Anwenders mussen bezuglich des
Modellzwecks Ubereinstimmen) gegeben sein mussen. Diese, auch als Verifikation
bezeichneten Voraussetzungen, gelten fur die kommerziellen Modellierungssysteme
und ganz sicher auch fur alle akademischen Modellierungssysteme.

Die Kalibrierung von Modellen ist vielleicht der arbeitsaufwandigste Teil der Modellie-
rung und sollte eigentlich bereits im Ziel des Modells festgelegt sein. Demgegenuber
steht eine wie auch immer unzureichende Datenbasis, die bei der Definition des Ziels
der Kalibrierung berucksichtigt werden sollte.

Der Kalibrierungsprozess gestaltet sich bei den Modellierungssystemen sehr unter-
schiedlich. Daher soll vor einer Untersuchung der Kalibrierungsmoglichkeiten fur ge-
koppelte Modelle zunachst kurz die Kalibrierung der einzelnen Modellierungssysteme
dargestellt werden.

Bei den meisten Modellierungssystemen besteht die Moglichkeit der Nutzung eines
Parameterschatzers, der mit Hilfe einer Optimierung der Modellfunktion die Zielfunk-
tion bei Freigabe eines Parameters (oft in bestimmten Grenzen) maoglichst gut auto-
matisch nachbildet.

Fur die Kalibrierung von Modellen gilt allgemein, dass sie zwar beliebig festgelegt
werden kann, aber nur in gewissen Grenzen sinnvoll ist. Die aul3erste Grenze bildet
zunachst die Messgenauigkeit der Kalibrierungsdaten, bei Grundwasserstanden der-
zeit beispielsweise noch Zentimeter.

Bezogen auf die Abweichungen der Modelle von der Realitat sollten einige theoreti-
sche Uberlegungen vorangestellt werden, um den Vergleich genauer einordnen zu
konnen. BREDEHOEFT (2003) formuliert dies sehr drastisch wie folgt: ,My point is that
we can choose the wrong conceptual model, fit the data and get a wrong answer.”

Ein ganz wesentliches Kriterium fur die Anpassung ist z.B. die Frage, wie aussage-
kraftig die Messwerte der Eingangsparameter, aber auch der Zielfunktion, sind. So ist
z.B. die Reichweite eines Langzeitpumpversuchs und die damit verbundene Bestim-
mung von hydraulischer Durchlassigkeit und Speicherkoeffizient ganz anders einzu-
schatzen als die Bestimmung Uber eine Siebanalyse anhand einer Gesteinsprobe
aus dem Aquifer. BLOSCHL (1996) weist darauf hin, dass die reine statistische Bewer-
tung von Punktdaten, verglichen mit geostatistischen Auswertemethoden oder sogar
prozessorientierten Auswertemethoden, zu sehr schlechten Ergebnissen fuhrt (,noto-
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riously poor®), da sie immer von einem Zustand der maximalen Entropie ausgehen.
Zusatzlich mussen die Charakteristika der Messwerte mit den aus Prozessen resul-
tierenden Parameterverteilungen verglichen werden. So ist z.B. die Verteilung (und
damit die Notwendigkeit der Stltzung einer Verteilungsberechnung) bei einem glazi-
genen oder fluviatilen Aquifersystem vollig anders als bei einem marinen Aquifer-
system. Bei diesem Vergleich hilft die geostatistische Auswertung der Messdaten,
indem die Korrelationslange Uber eine detaillierte Variogrammanalyse bestimmt wird.
Nach BLOSCHL (1996) ergibt sich die Korrelationslange als der aus dem Variogram-
modell bestimmte Range. Diese Grofde kann zunachst als Aussagereichweite Uber-
nommen und mit der Messwertverteilung so verglichen werden, dass die Flachen der
Voronoi- (oder Thiessen-)Polygone mit der aus der Aussagereichweite (r) resultie-
renden Flache (1r-r?) verglichen werden sollte. Sind die Voronoi- (oder Thiessen-
)Polygone wesentlich grol3er als die Flachen der Aussagereichweiten, ist die Stut-
zung (auch der Kalibrierung) entsprechend schlecht. Eine sehr genaue Anpassung
eines Modells an eine schlecht gestutzte Zielfunktion ist wenig sinnvoll. Insofern ist
ein gut strukturiertes Monitoring eine wesentliche Voraussetzung fur die Kalibrierung
eines Modells. Dies wird bei vielen Autoren, die sich rein praktisch an den vorhande-
nen Daten orientieren, leicht Ubersehen (OLSTHOORN & KAMPS (2006), HIiLL (1998),
MIDDLEMIS (2001)). Diese Methode stellt eine Mindestanforderung dar, denn es ist
naturlich durchaus moglich, dass durch die Messwertverteilung die tatsachliche Hete-
rogenitat gar nicht erfasst werden kann.

Ein ahnliches Verfahren ist fur die Auswertung von Ganglinien, die fur die dynami-
sche Kalibrierung notwendig sind, denkbar. Hier ist das Variogramm eindimensional
zeitlich zu berechnen und der Range mit den durchschnittlichen Zeitabstanden der
Messungen zu vergleichen.

Bei beiden Methoden ergibt sich naturlich das Problem, ob Uber die Messungen die
raumlichen oder zeitlichen Charakteristiken der realen Verteilungen uberhaupt richtig
wiedergegeben werden kdnnen. Hierbei ist insbesondere der Effekt des Aliasing zu
beachten.

Fur die Frage nach der Genauigkeitsanforderung an die Kalibrierung kann die Aus-
wertung des Variogrammmodells ebenfalls weiter helfen, indem der Sill der Aussage-
reichweite des Variogrammmodells genutzt wird. Die Nutzung des Nugget-Effektes
ware zwar durchaus auch sinnvoll, fuhrt aber bei als kontinuierlich angenommenen
Verteilungen, bei denen der Nugget-Effekt meist von vornherein ausgeschaltet wird,
zu der Eingangshypothese zuruck. Auch hier sollte die Entsprechung fur die Auswer-
tung von Ganglinien der dynamischen Modelle eingesetzt werden. Mit dieser Metho-
de ware ein besserer Vergleich zwischen der an sich schon hypothetischen ,Mess-
wertverteilung” und der modellierten Verteilung moglich als es die Methoden der Ab-
weichungsquadrate (SAIERS ET AL. (2004)) und der Korrelationskoeffizienten, die oh-
ne raumliche oder zeitliche Beziehungsanalysen arbeiten, vermogen.

Kalibrierungen haben oftmals den Nachteil, dass sie sich auf Modellzustande bezie-
hen, fur die aus vielerlei Grunden keine echten Messdaten als Vergleich mit den Mo-
delldaten vorliegen. Hier kann und muss mit Proxy-Daten gerechnet werden, auch
wenn deren Ungenauigkeit i.d.R. nur schlecht quantifiziert werden kann. Die Beispie-
le zeigen dies ausfuhrlich fur das Nubische Aquifersystem und das Modell Untere
Mulde/Fuhne.

Bei der folgenden Betrachtung wird auch kurz dargestellt, welche Parameter fur wel-
che Zielgrof3en am sensibelsten sind.
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Sickerwassermodelle

Wie in NEUMANN (2005) und JANKIEWICZ ET AL. (2005) ausfuhrlich dargestellt, werden
fur die Kalibrierung der Sickerwasserrate die Ergebnisse von Lysimetermessungen
genutzt. Die in Lysimetern betrachteten Flachen sind meist zu klein, um die Abhan-
gigkeiten von umfangreichen Flachennutzungen (z.B. Baumbestanden) feststellen zu
konnen. Da Lysimeter auch nicht flachendeckend betrieben werden, kdnnen bis auf
seltene Ausnahmefalle nur die Methoden im Sinne einer Verifikation kalibriert werden
und nicht die Modelle selbst (nicht einmal die Ergebnisse nur fur die Hydrotope).

Die sensibelsten Parameter sind bei Sickerwassermodellierungssystemen nicht leicht
zu ermitteln, da es einerseits mehrere diskontinuierliche Parameterverteilungen und
andererseits verschiedene Modellierungssysteme gibt. Die Unterschreitung gewisser
Grenzflurabstande des Grundwassers ist z.B. ein sehr sensibler Parameter. Er kann
aber in manchen Modellierungssystemen in Abhangigkeit von Boden und Landnut-
zung definiert werden, sodass sich hier keine einheitliche Bewertung ergibt.

Modelle der ungesattigten Zone

Modelle der ungesattigten Zone sind wesentlich schwieriger zu kalibrieren als Si-
ckerwassermodelle, da die Datendichte der Grundlagendaten erheblich geringer ist
und kaum experimentell hergestellt werden kann wie die Bodenzonen in Lysimetern.
Die einzigen Methoden, den Wasserfluss in der ungesattigten Zone unterhalb der
Bodenzone zu messen, bestehen im Einbau von Tensiometern sowie in der Berech-
nung der Differenz zwischen Sickerwasserrate und dem aus Abflussganglinien be-
stimmten Basisabfluss, der als Grundwasserneubildung und damit als die Menge des
aus infiltriertem Niederschlagswasser dem Grundwasser zugegangenen Wasser-
menge angesehen werden kann.

Die Modellierungssysteme selbst konnen im Labor hervorragend an Saulenversu-
chen im Sinne einer Verifikation getestet werden.

Die Parameter sind hier auf die gesattigte hydraulische Durchlassigkeit und die Poro-
sitat bzw. Feldkapazitat beschrankt. Dominierend sind bei diesen Modellierungssys-
temen aber die Randbedingungen, da die ungesattigte hydraulische Leitfahigkeit und
die Wassersattigung der Poren vom Zustrom aus der Bodenzone abhangen.

Numerische Grundwasserstromungsmodelle

Die Kalibrierung numerischer Grundwassermodelle ist anhand von zwei zu messen-
den ZielgroRen mdglich, den Grundwasserstanden — bei instationaren Modellen in
Form der Grundwasserganglinie mit den modellierten Werten zu vergleichen — und
den Abflissen. Das Verfahren der Kalibrierung Uuber Abflisse zeigt, dass die Zielgro-
Re zur Kalibrierung von Modellen fur die ungesattigte Zone auch vom Verhalten der
gesattigten Zone abhangt, insbesondere bei der Betrachtung instationarer Stro-
mungszustande.

Die Zieldefinition fur die Stromungsmodellierung ist aufgrund der Charakteristik des
Untersuchungsgebietes genauer festzulegen. Die Nutzung von Parameterschatzern
(DOHERTY (1994), CARRERA & NEUMAN (1986)) ist zwar nutzlich, sollte jedoch nicht
dazu verleiten, ein derart kalibriertes Modell unbedingt als bestmogliches anzusehen.

Numerische Grundwasserstromungsmodellierungssysteme bendtigen als Parameter
die hydraulischen Durchlassigkeiten, Porositaten und — je nach Modellierungswerk-
zeug als Parameter oder Randbedingung definiert — die Grundwasserneubildung.
Daruber hinaus sind die Definition der vier Arten von Randbedingungen und evtl. der
Nebenbedingungen moglich (s. Kapitel 3.4). Diese grofde Zahl von Eingangsdaten
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macht das Verfahren der Kalibrierung sehr komplex. Einige Grundregeln konnen
dennoch genutzt werden:

Die raumliche Verteilung der Grundwasserstande hangt starker von der Verteilung
der hydraulischen Durchlassigkeit ab als von der Porositat. Die Kalibrierung erfolgt
also meist Uber die hydraulische Durchlassigkeit.

Die zeitliche Dynamik der Wasserstande wird einerseits von den Randbedingungen
sehr stark beeinflusst. Andererseits spielen jedoch in der Flache die Komponenten
Grundwasserneubildung und Porositat/Speicherkoeffizient die grofere Rolle.

Ganz wichtig fur die Kalibrierung ist die Feststellung von SAIERS ET AL. (2004), dass
die Kalibrierung anhand von Wasserstands- und Abflussdaten wesentlich bessere
Ergebnisse zeigt als fur die Kombination beider, wenn sie einzeln angewendet wer-
den.

Numerische Transportmodelle der gesattigten Zone

Die Beobachtung von Konzentrationen ist die wesentliche Datengrundlage zur Kalib-
rierung von Transportmodellen. Eine Kalibrierung Uber Frachten ist zwar systema-
tisch sicherer, weil damit eine Uberpriifung des Stoffaustrags anhand des Vergleichs
mit den Stoffeintragen ermoglicht wird. Aber die Berechnung der ZielgrofRe ist mit
zusatzlichen Fehlern wegen der notwendigen Messung der Abflisse verbunden.

Da neben der Advektion, wie in Kapitel 3.5 dargestellt, eine Vielzahl weiterer Para-
meter und die Transportrandbedingungen, die im Wesentlichen systematisch gleich
wie die Stromungsrandbedingungen aufgebaut sind, in die Modellierung eingehen,
wird die Kalibrierung entsprechend unubersichtlich. Lediglich die Diffusion kann von
der Kalibrierung meist von vornherein durch starke Einschrankung auf ihren Werte-
bereich vernachlassigt werden. Bei bestimmten Stoffen kann dies auch fur den biolo-
gischen Abbau gelten. Sowohl Dispersion als auch Sorptionsprozesse sind mafligeb-
lich an der Geschwindigkeit der Stoffausbreitung beteiligt, wobei meist die Dispersion
der aufgrund seiner Mal3stabsabhangigkeit schwerer zu definierende und auch uber
Messungen zu bestimmende Parameter ist.

Hydrologische Modelle

Gerinnemodelle konnen ahnlich wie Stromungsmodelle der gesattigten Zone anhand
der Wasserstande und Abflusse kalibriert werden. Dies ist aufgrund der insbesonde-
re bei kleinen Gerinnen einfacheren Messverfahren sehr viel leichter als im Grund-
wasserbereich moglich. In Niederschlags-Abflussmodellierungssystemen besteht
sogar der grofRte Teil der Modellierungsaufgabe in der Kalibrierung. Kalibriert werden
die FlieRgeschwindigkeiten mit Rauigkeitsparametern und evtl. mit den Abflussquer-
schnitten.

Geologische Modelle

Die hier vorgestellten, mit statistischen oder konstruktiven Methoden erstellten geo-
logischen Modelle kdnnen nicht kalibriert werden, da sie eigentlich nur eine digitale
Form der konzeptionellen Modelle darstellen und keine Prozesse simulieren.

Auf der vorhandenen Datenbasis wird uber die Modellierungsmethoden ein bestmog-
liches Modell erstellt, das in sich nur auf Widerspruchsfreiheit gegentuber geometri-
schen Kriterien gepruft werden kann. Die Konstruktion bzw. Erstellung des Modells
geschieht also bereits auf der Grundlage der Daten, die als Zielfunktion einer Kalib-
rierung dienen konnten. Dies ist ein Widerspruch zur Definition der Kalibrierung.
Deshalb ist der Terminus fur diese Modellierungsverfahren nicht nutzbar. Anders sa-
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he es bei Prozessmodellierungen aus, bei denen die Bohrdaten und geologischen
Karten zur Kalibrierung genutzt werden konnten.

Da die Ergebnisse der geologischen Modelle in vielen verschiedenen Modellierungs-
systemen weiter verwendet werden, ist die Sensitivitdt gegenuber diesen Daten be-
sonders hoch. Deshalb ist es von besonderer Bedeutung, die Datenbasis genauer
einschatzen zu konnen. Die oben genannten geostatistischen Methoden konnen da-
bei erheblich helfen. Auch hier sollte der Range als Mal3stab fur die Voronoi-
(Thiessen-)Polygone dienen, gerade bei der Nutzung konstruktiver Methoden.

Kalibrierung von Modellkopplungen

Die in Kapitel 4.3 dargestellten Modellkopplungen zeigen die zentrale Position des
geologischen Modells, das selbst nicht kalibriert werden kann. Die Uubergebenen Pa-
rameter an das ungesattigte und das gesattigte Modellierungssystem, evtl. auch an
das Sickerwassermodellierungssystem, umfassen nur wenige Parameter und werden
im Falle einer sorgfaltigen Datenverarbeitung uUber Indizes verschlusselt aufbereitet.
Selbst die Strukturen werden nicht unverandert ubernommen, wie die Darstellung der
Kopplung zum numerischen Grundwasserstromungsmodellierungssystem zeigt. Die
indizierte Verarbeitung hilft bei der Kalibrierung der gekoppelten Modellierung. Die
einmal etablierten Strukturen werden dabei nicht verandert, sondern nur die Parame-
terbelegungen. Die Frage stellt sich jedoch, ob es tatsachlich sinnvoll ist, ein selbst
nicht kalibrierbares Modell mit einem anderen Modellierungssystem auf der Grundla-
ge von dessen Zielgrofle anzupassen. Hierbei handelt es sich letztlich um eine inver-
se Modellierung.

Noch komplexer wird es, wenn mehrere Modellierungssysteme verknupft sind. Die
jeweiligen Parameteranderungen konnen dann nur noch bei einer Datenhaltung mit
GIS nachgefuhrt werden. Gerade bei den Notwendigkeiten der Kopplung mit einem
wie auch immer erstellten geologischen Modell zeigt sich, dass durch die vielfache
Nutzung der abgeleiteten Parameter eine hohe Sensitivitat vorliegt.

Sequentielle Kopplungen sind bei der Kalibrierung zwar arbeitsaufwandiger, aber
transparenter als integrierte Kopplungen. Periodisch-synchrone Modellkopplungen
sind ahnlich einzuordnen, verlangen durch den haufigeren Ruckgriff auf das gekop-
pelte Modell aber etwas mehr Arbeitsaufwand. Die Kalibrierung iterativer Kopplungen
ist sowohl arbeitsaufwandig als auch intransparent. Diese Kopplungsart kann eigent-
lich nur so eingesetzt werden, dass bereits gut kalibrierte Modelle miteinander ge-
koppelt werden, die nach der Kopplung nicht weiter kalibriert werden. Integrierte
Kopplungen erleichtern meist die Kalibrierung durch Parameterschatzer. Ansonsten
wird in dem komplexeren Modellierungssystem die Zahl der Variablen durch die Nut-
zung des gekoppelten Systems wachsen und damit auch die Moglichkeiten der Kalib-
rierung.

Gerade fur die Kopplung mit einem geologischen Modell ist dessen Aktualisierbarkeit
von Bedeutung. Viele geologische Modellierungswerkzeuge lassen zwar eine vielfa-
che Auswertung der fertigen Modelle zu. Aber die Aktualisierbarkeit, die fur die Kalib-
rierung von grofldter Bedeutung ist, um die mit dem gekoppelten Modell erzielten Er-
gebnisse in das geologische Modellierungssystem zurtuckzubringen oder neue, im
Verlauf der Modellierung erhaltene Informationen, nachtraglich zu bertcksichtigen, ist
oft nicht moglich. Letztendlich zielt dies auf die in Kapitel 3.1 geforderte Erh6hung
der Interaktivitat von geologischen Modellierungssystemen.
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5.2 Validierung

Die Validierung bezeichnet den Vorgang der Prufung eines kalibrierten Modells (oh-
ne weitere Veranderungen der Parameter bzw. ggf. Veranderungen entsprechend
der jeweiligen Bedingungen) anhand eines zusatzlichen Datensatzes von Messwer-
ten (Kontrollwerten der Zielgrof3e). Dabei konnen die zeitlich veranderlichen Rand-
und Anfangsbedingungen verandert werden.

Der Nutzen von Modellvalidierungen wird sehr unterschiedlich bewertet. Wahrend
SAIERS ET AL. (2004) und NEUMANN (2005) ausfuhren, dass Validierung (post calibra-
tion prediction) wesentliche Verbesserungen ihrer Modelle erbrachte und daher not-
wendig ist, bezweifeln CARRERA & BASTIDAS (2005) die Funktion der Validierung aus
systematischer Sicht. Das Problem jeden Modells wie auch jeder anderen wissen-
schaftlichen Theorie (als deren Umsetzung ein Modell aufgefasst werden kann) ist,
dass es zwar beliebig oft auf Richtigkeit gepruft werden kann, aber schon ein fal-
sches Modellergebnis zu seiner Ablehnung fuhrt (POPPER (1994)). Insofern messen
CARRERA & BASTIDAS (2005) der Modellvalidierung lediglich die Bedeutung einer Be-
ruhigung des Modellierers zu. Die Validitat eines Modells kann nach ihrer Meinung
um so schlechter gepruft werden, je langer die Modellierungszeitraume sind.

Fur gekoppelte Modelle ist die Aussagefahigkeit der Validierung zusatzlich einge-
schrankt, weil durch die Kopplung i.d.R. zusatzliche Parameter zu berucksichtigen
sind, die wiederum einer Schatzung der Verteilung auf der Grundlage evtl. weiterer
unzureichender Datensatze und damit zusatzlichen Fehlerquellen unterliegt.

Sequentielle und periodisch-synchrone Modellkopplungen sind hiervon weniger be-
troffen, wenn hier die Modelle einzeln validiert werden. Bei iterativen und integrierten
Modellkopplungen ist zwar die Validierung des Gesamtmodells wesentlich einfacher
als bei sequentiell oder periodisch-synchronen Modellen. Aber die internen Parame-
terschatzungen lassen auch viel grol3ere Fehlerbereiche zu, was sich u.a. auch in
hoheren Instabilitaten bemerkbar macht.

5.3 Sensitivitatsanalyse, Fehleranalyse und -fortpflanzung

Die folgende Sensitivitatsanalyse bezieht sich weniger auf die Sensitivitat der Ge-
samtmodelle gegenuber einzelnen Parametern als vielmehr auf die Kopplungen.

Horizontale Kopplungen werden im Allgemeinen Uber Randbedingungen verknupft.
Ihre Sensibilitat gegenuber diesen Modelleinflussgrofien ist daher sehr hoch. Para-
meter dagegen werden i.d.R. nur in einer hoheren Aufldsung in einem der beiden
Modelle berucksichtigt. Daher muss hier nur die sehr allgemeine Regel beachtet
werden, dass zu hohe Kontraste der Stabilitit des Gesamtmodells schaden. Ein U-
bergangsbereich (zeitlich oder raumlich gesehen) sollte in mehreren Stufen zu den
veranderten Parametern Uberleiten.

Bei vertikalen Kopplungen kdonnen die Parameter und Randbedingungen in beiden
Modellierungssystemen bereits sehr unterschiedlich gestaltet sein, was eine Sensiti-
vitatsanalyse einzelner Parameter praktisch unmoglich macht. Bereits in vielen ein-
zelnen Modellen sind Fehleranalysen sehr komplex und nicht mehr mit den normalen
physikalischen Gesetzen (z.B. Gausssches Fehlerfortpflanzungsgesetz) zu erfassen.
Sie ahneln eher einer Prognoserechnung, bei der anstelle eines tatsachlich zu erwar-
tenden Datensatzes von Parametern und Randbedingungen die Spannweite der
Fehler fur jeden einzelnen Parameter und jede einzelne Randbedingung nachzubil-
den versucht wird, um die Reaktion des Modells auf diese Veranderung zu testen.
Betrachtet man nur die Modellkopplungen, so ergeben sich eigentlich nur zwei Mog-
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lichkeiten: Entweder die Modellkopplungen verstarken den Fehler, was zu einem di-
vergenten Verhalten des Gesamtmodells fuhrt, oder sie schwachen die Reaktion des
Gesamtmodells auf den Fehler, was zu einem konvergierenden Modellverhalten
fuhrt. Es besteht zudem die Tendenz, dass sich divergente Gesamtmodelle instabil
verhalten, wahrend konvergente Modelle stabil sind. Wichtig ist in diesem Fall auch,
festzuhalten, dass nicht nur Parameter, Anfangs- und Randbedingungen gerade in
Kopplungen zu dem Verhalten des Gesamtmodells beitragen, sondern auch die Mo-
dellgeometrien.

Die Analyse eines Gesamtmodells auf konvergentes oder divergentes Verhalten lasst
sich fur nichtlineare, allerdings nur zeitlich dimensionierte Modelle mit Hilfe der in
BOSSEL (1994) dargestellten Methoden abschatzen. Fur die betrachteten Systeme
kommt aufgrund der raum-zeitlichen Komplexitat der Eingangsdaten dieses Verfah-
ren leider nicht in Betracht. Die Auswertung nicht-linearer Systeme, fur die gerade die
gekoppelten Modelle typische Beispiele darstellen, ware in ihrem Verhalten nach
CARRERAET AL. (2005) nur bei vollstandiger Linearisierung evtl. moglich.

5.4 Beispiele fur die Kalibrierung gekoppelter Modelle

Die Kalibrierung gekoppelter Modelle wird im Folgenden anhand der Modelle Untere
Mulde/Fuhne und Nubisches Aquifer System dargestellt. Dabei geht es weniger um
die Ergebnisse der Kalibrierung als vielmehr um das Verhalten der Kopplungen bei
der Kalibrierung. Die beiden Gebiete weisen sehr heterogene Messwertdichten auf.
Wahrend im Gebiet Untere Mulde/Fuhne statistisch etwa alle 1-2 km? eine Messstelle
vorhanden ist, sind es im norddstlichen Afrika etwa 1000 km?. In beiden Fallen sind
jedoch die Verteilungen sehr heterogen. Die Kalibrierungen wurden ohne Parameter-
schatzer durchgefuhrt.

Wesentlich fur die Anpassung der raumlichen Verteilung ist, wie oben dargestellt,
insbesondere das geologische Modell. An der Unteren Mulde/Fuhne wurde zunachst
ein erstes stationares Modell kalibriert. Dieses Modell war nur mit dem geologischen
Modell sequentiell gekoppelt. Durch das Sickerwassermodell und linear interpolierte
Wasserstande der Oberflachengewasser war eine erste Belegung der Randbedin-
gungen gegeben. Die Indizierung der aus den Bohrprofilen abgeleiteten Klassen der
hydraulischen Durchlassigkeiten erleichterte die Kalibrierung sehr. Die Interpolation
innerhalb einer Modellschicht ist damit in gut begrindeter Weise mit leicht verander-
ten Werten durchfuhrbar. Selbst in einem solchermal3en einfach gekoppelten Ge-
samtmodell ist die Stabilitat nicht in jedem Falle gegeben. Insbesondere sehr verzerr-
te Geometrien der Elemente sind fur Instabilitdten verantwortlich, was in dem Modell
Untere Mulde/Fuhne in den Randbereichen der Tagebaue durch entsprechende Kor-
rekturen der aus dem geologischen Modell abgeleiteten Strukturen behoben werden
musste. Im Modell des Nubischen Aquifer Systems waren solche Veranderungen
aufgrund der rein statistischen und auf das numerische Grundwassermodell abge-
stimmten Strukturierung nicht notwendig. Auch hier wurde zunachst ein stationares
Modell erstellt, obwohl in beiden Modellbeispielen fest stand, dass stationare Modelle
die Aufgabenstellungen nicht erfullen konnten. Die Anpassung erfolgte so, dass ei-
nerseits die absolute Hohe des Grundwasserstandes an den Messstellen und ande-
rerseits der Verlauf der Grundwassergleichen durch die Werte der hydraulischen
Durchlassigkeit und deren raumliche Verteilung nachgebildet wurden. In dem Modell
Untere Mulde/Fuhne wurde dadurch ein mittlerer Fehler von 0.38 m (mittlere quadra-
tische Abweichung von 0.46) erreicht und die Verteilung gut abgebildet.
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Im Nubischen Aquifer System sind die Abweichungen mit £ 5 m etwas grofRRer, aber
bei der GebietsgrolRe war dies auch zu erwarten.

Die instationare Kalibrierung gestaltete sich wegen der unzureichenden Messdaten-
reihen sehr viel schwieriger.

Fur das Gebiet Untere Mulde/Fuhne lag ein ,mittlerer” Gleichenplan aus den Jahren
1921/22 sowie eine grobe Abschatzung der Sumpfungswassermengen vor (THIEM
(1922)). Der nachste, durch Grundwassergleichen und eine umfassendere geologi-
sche Analyse gestutzte Bericht liegt aus dem Jahr 1952 vor (THIEM (1952)). Wasser-
standsganglinien konnten fur die Kalibrierung nicht genutzt werden. Fur eine Stich-
tagsmessung im Oktober 2002 lagen die Wasserstande von 142 Messstellen vor, die
alle im Bereich der beiden Detailmodelle lokalisiert waren. Zusatzlich wurden die mitt-
leren Grundwassergleichen fur einen Teil des Gebiets vom Beginn der 1980er Jahre
(GROTE & KRUGER (1984 ) und HELMERT (1984)) berlcksichtigt. Fur den Zeitraum April
2005 bis April 2006 standen Abflussmessungen in Zeitabstanden von etwa 14 Tagen
fur mehrere Bache im Norden des Modellgebiets zur Verfugung (NEUMANN & WYCISK
2006), die zu einer Kalibrierung uber den Niedrigwasserabfluss genutzt werden konn-
ten. Die Nutzung weiterer Daten (Proxy-Daten aus dem Tagebaubetrieb) werden in
Kapitel 6 beschrieben und ausgewertet.

FUr das Gebiet des Nubischen Aquifer Systems lagen aufl3er einem Grundwasser-
gleichenplan (Ball 1927) nur Proxy-Daten in Form von fluviatilen und limnischen mit-
telholozanen Sedimenten vor.

Die Kalibrierung mit gekoppelten Modellierungssystemen gestaltet sich je nach Kopp-
lungsart bei der instationaren Modellierung sehr viel komplexer als bei der stationa-
ren Modellierung. Die sequentiellen Kopplungen sind erwartungsgemafly noch un-
kompliziert. Insbesondere nach der stationaren Modellkalibrierung war die raumliche
Verteilung festgelegt und brauchte nicht weiter geandert zu werden. Die periodisch-
synchrone Kopplung der Sickerwassermodellierung ist ebenfalls noch recht stabil
anzubinden. Die Kalibrierung anhand der Abflussmessungen der Bache im Norden
des Gebiets zeigt auch gute Ergebnisse im Vergleich zu den Modellergebnissen.

Die Kalibrierung der Randbedingungen an den Oberflachengewassern war durch die
rein sequentielle Kopplung der statistischen Funktionen sehr einfach durchzuflhren
und im Modellverhalten sehr stabil.

FuUr die Kalibrierung des integriert gekoppelten Transportmodells lagen fur den Zeit-
raum 1991 bis 1999 hydrochemische Messdaten vor (THIEKEN 2001). Sehr problema-
tisch gestaltet sich die Ermittlung der Modellparameter: Daten der Sorption wurden
fur einige Standorte im Rahmen der Untersuchungen (Safira Il, Abschlussbericht)
zwar erhoben, aber eine durchgangige Belegung fur das Modellgebiet ergibt sich
daraus nicht. Abbauparameter fur die Vielzahl der organischen Stoffe, die sich unter-
einander beeinflussen, wurden nicht ermittelt. Das Transportmodell wurde daher le-
diglich fur einen idealen Tracer realisiert. Die integrierte Kopplung verhielt sich, wie
unter Kapitel 4.4 bereits dargestellt, sehr instabil. Fur eine erste Analyse der Stoff-
ausbreitung wurde daher ein idealer Tracer unter Berucksichtigung der Dispersion
und der Diffusion ohne Sorption und biologischen Abbau modelliert. Die Ergebnisse
wurden mit den Konzentrationen einiger Stoffe verglichen. Es ergaben sich plausible
Verteilungen.

Die Ergebnisse der instationaren Berechnungen waren ein wenig schlechter als die
der stationaren Kalibrierung. Der mittlere Fehler betrug zwar nur 0.15 m. Aber die
mittlere quadratische Abweichung lag bei keiner Variante unter 1 (Minimum 1.15).
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Korrelation zwischen Messwerten und stationdrem Modell
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Abbildung 49: Scatter-Plot der gegen die Messdaten aufgetragenen Modelldaten. Die Gerade
und das Bestimmtheitsmald des stationaren Modells von 0.9776 (Korrelationskoeffizient 0.9887)
und einem BestimmtheitsmalR von 0.8065 (Korrelationskoeffizient 0.8981) des instationaren
Modells zeigen einen sehr engen Zusammenhang der Datenmengen (Stichprobenumfang:
Jeweils 142 Grundwassermessstellen in den quartaren Grundwasserleitern).
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Das Diagramm zum Vergleich beider Datenmengen zeigt die gute Ubereinstimmung
zwischen Modell- und Messdaten (s. Abbildung 49).

Interessant ist der Vergleich mit der geostatistischen Interpretation der Messdaten:
Das omnidirektionale experimentelle Variogramm zeigt ein nicht-stationares Verhal-
ten. FUr das Gebiet ist jedoch aufgrund der Abgrenzung Uber solide Randbedingun-
gen ein Trend von Sudwest nach Nordost erkennbar. Bei Berucksichtigung dieser
Richtung zeigen die langs dieser Achse berechneten Variogramme einen Sill von
etwa 0.2 und einen Range von 350 m. In Querrichtung ist der Range mit ca. 400 m
etwas langer. Daraus ergeben sich fur die Voronoi-(Thiessen-)Polygone, dass sie
eine Flache von etwa 0.5 km? besitzen mussten. Tatsachlich sind, wie Abbildung 51
zeigt, etwa die Halfte der Voronoi-(Thiessen-)Polygone grof3er als 0.5 km?, und damit
ist die Messpunktdichte nicht ausreichend. Die Kalibrierungsergebnisse liegen bei
den mittleren Fehlern etwa in der Grof3enordnung des Sill und sind damit als ausrei-
chend genau anzusehen.

Beim Nubischen Aquifer System wurden im instationaren Modell die Grundwasser-
neubildung und die Porositat gegeneinander so kalibriert, dass das dynamische Ver-
halten eines Paldo-Sees im Suden des Modellgebiets nachgebildet werden konnte.
Die Wasserstandsdynamik des Sees lag zwar nur in Form von Proxy-Daten vor (Se-
dimente). Aber das Modell konnte mit plausiblen Eingangsdaten der Grundwasser-
neubildung und der Porositat sowohl die hochsten Wasserstande als auch die Flache
und die wahrscheinliche Zeitspanne der Existenz des Sees gut wiedergeben.
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Abbildung 50: Variogramme der Messdaten im Gebiet Untere Mulde/Fuhne fir die Stichtags-
messung Oktober 2002. Das omnidirektionale Variogramm (oben) zeigt ein lineares Vari-
ogrammmodell. Die beiden gerichteten Variogramme haben einen Sill von etwa 0.2 und einen
Range von etwa 350 m.
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Verteilung der Voronoi-Flichengrofien im Untersuchungsgebiet Untere Mulde/Fuhne
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Abbildung 51: Verteilung der FlachengréfRen der Voronoi-(Thiessen-)Polygone im Gebiet Unte-
re Mulde/Fuhne

5.5 Zusammenfassung der Kontrollinstrumente

Der Vergleich zwischen Modellen mit gekoppelten Modellierungssystemen und der
Realitat wird durch die Art der Modellkopplungen entscheidend beeinflusst. Bestimm-
te Arten der Modellkopplungen lassen nur in sehr reduziertem Ausmal} Kalibrierun-
gen und Sensitivitatsanalysen sowie Fehlerbetrachtungen zu.
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6 Prognoserechnungen mit gekoppelten Modellen

Die Diskussion Uber die Zulassigkeit von Prognosen im Allgemeinen wird immer wie-
der und fur die verschiedensten wissenschaftlichen Disziplinen gefuhrt. Da die hier
dargestellten Modellierungsmethoden einem sehr mechanistischen systemtheoreti-
schen Ansatz folgen (mit einigen statistischen Erweiterungen), kann die Determi-
niertheit fir die Fragestellung der Prognostizierbarkeit wie fur den gesamten The-
menbereich der vorliegenden Arbeit als Grundvoraussetzung angenommen werden.
Unter dieser Pramisse, die Grundlage der Formulierung aller hier betrachteten Mo-
dellierungssysteme ist, lassen sich auch aus den Kopplungen dieser Modellierungs-
systeme prognostische Berechnungen ableiten.

Die Frage, wie die Zulassigkeit von Prognosen bewertet werden kann, wird selten
bearbeitet. REICK (2000) zeigt Methoden auf, um die Zuverlassigkeit von Prognosen
zu untersuchen und wahlt dabei statistische Auswertungen sehr haufig durchgefuhr-
ter Prognosen, wie z.B. Wetterprognosen. Prognostische Berechnungen hydrogeolo-
gischer Modelle und Modellkopplungen wiurden demnach nachtraglich einer Evalua-
tion unterzogen werden mussen, was aber nicht umfassend geschehen wird, weil die
meisten der Modelle einen rein hypothetischen Charakter haben und nicht umgesetzt
werden, z.B. in Umweltvertraglichkeitsuntersuchungen, Entscheidungsunterstit-
zungssystemen (decision support systems, DSS) usw.

In der Erddlindustrie gibt es daher eine ,goldene Regel® fur zuverlassige Prognose-
zeitraume: Ein uUber 10 Jahre kalibriertes Modell erlaubt Prognosen fur weitere 10
Jahre.

Hydrogeologische Modelle werden sehr haufig fur Prognosen von Eingriffen in den
Naturhaushalt oder Wasserhaushalt erstellt. Prognosen werden als Szenarien auf
der Grundlage von kalibrierten Modellen erstellt und enthalten im sinnvollsten Fall die
gleichen Parameterbelegungen mit veranderten Randbedingungen. Eine Sonderform
dieser prognostischen Berechnungen ist die ,Prognose” fur vergangene, nicht mehr
durch Messungen kalibrierbare oder validierbare Zustande, wie es fur die beschrie-
benen Modellbeispiele Untere Mulde/Fuhne und das Nubische Aquifersystem gilt.

Wie BLOSCHL (1996) fur hydrologische Modellierungen aufzeigt, kdbnnen veranderte
Randbedingungen auch die Veranderung von Parametern, die eigentlich zeitlich un-
verandert bleiben sollten, notwendig machen, wenn sich beispielsweise Flielrichtun-
gen vollstandig andern. Auch von anderen Autoren wird die Zulassigkeit von prog-
nostischen Berechnungen von Modellen grundsatzlich in Frage gestellt, weil die zu-
satzlich zu den Anderungen der Randbedingungen oftmals stattfindenden Parame-
teranderungen nicht ausreichend berucksichtigt werden konnen (CARRERA & BASTI-
DAS (2005)).

Da prognostische Berechnungen haufig das Ziel einer hydrogeologischen Modellie-
rung sind, ist es in diesen Fallen notwendig, bereits zu Beginn der Modellierung die
Dimensionierung und Diskretisierung auch unter diesem Gesichtspunkt vorzuneh-
men. Letztendlich hangen auch die Wahl der Modellierungssysteme und ihrer Kopp-
lungen von dieser Fragestellung ab. In entwicklungsorientierten Forschungsansatzen
muss diese Prakonditionierung nicht vorgenommen werden.

Bei der Auswahl der Modellierungssysteme fur prognostische Berechnungen ist die
Entscheidung sehr wichtig, an welchen Stellen statistische Modellierungssysteme
eingesetzt werden und an welchen Stellen deterministische Systeme notwendig sind.
Statistische Modellierungssysteme haben meist den Nachteil, dass sie Randbedin-
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gungen und Parameter ohne Berucksichtigung interner Zusammenhange summieren
und damit die Strukturgultigkeit vernachlassigen. lhr Einsatz in statisch in die Model-
lierung eingehenden Bereichen ist deshalb meist unkritischer zu sehen als in dyna-
misch zu modellierenden Systemteilen.

Die Moglichkeit zur Erstellung einer Prognose hangt von einer Reihe von Faktoren
ab:

e Qualitat der Kalibrierung

e Vorhersagbarkeit der veranderlichen Randbedingungen (und evtl. Parameter)
e Stabilitat des Verhaltens des Gesamtmodells

e Adaquate Dimensionierung und Diskretisierung in Raum und Zeit

e Auswahl der geeigneten Modellierungssysteme

e Wahl geeigneter Anfangsbedingungen fur die prognostischen Berechnungen

Die Kopplung von Modellierungssystemen spielt insbesondere bei der Vorhersagbar-
keit der Randbedingungen und fur die Stabilitat des Verhaltens des Gesamtmodells
eine wesentliche Rolle.

Die Stabilitat kann zwar aufgrund des nicht-linearen Systems, wie in Kapitel 5.3 ge-
zeigt, nicht zu Beginn einer Modellierung definitiv bestimmt werden. Es ist jedoch in
den meisten Fallen so, dass mit der Zunahme der Komplexitat des Gesamtsystems
auch die Wahrscheinlichkeit der Instabilitat wachst. Durch die Wahl geeigneter Kopp-
lungsmechanismen kann, wie in Kapitel 4.4 gezeigt, die Wahrscheinlichkeit eines
instabilen Verhaltens reduziert werden.

Die Zahl der Randbedingungen, fur die eine prognostische Belegung fur Zukunfts-
szenarien festgelegt werden muss, steigt zwar meist mit der Anzahl der Modellie-
rungssysteme. Es eroffnet sich aber die Moglichkeit, statistische Vorhersagen durch
deterministisch modellierte Randbedingungen zu ersetzen und damit die Zuverlas-
sigkeit der Vorhersage zu erhohen.

Die folgenden Beispiele erlautern diese Effekte anhand von Modellierungen in die
Vergangenheit, die eine Sonderform der Prognose darstellen. In ihnen werden Mo-
delle, die an aktuellen Messungen kalibriert wurden, nicht in die Zukunft mit entspre-
chend veranderten Randbedingungen gerechnet, sondern in die Vergangenheit. Der
Vorteil dieser Prufung von Theorien besteht darin, dass es Proxy-Daten fur einige
Systemzustande gibt.

Die Grundwasserneubildung wurde fur das erste, stationare Grundwasserstro-
mungsmodell im Beispiel Untere Mulde/Fuhne Uber eine reine Parameterisierung
festgelegt. Dieses Verfahren wurde durch die Sickerwassermodellierung ersetzt. Die
empirische Funktion von Klima-, Boden- und Landnutzungsparametern ist wesentlich
zuverlassiger als die einfache Einschatzung. Ein weiteres Beispiel ist die Interpolati-
on der Randbedingungen erster Art, die durch eine Zeitreihen-analytisch bestimmte
statistische Funktion gestutzt wurde.

Eine besondere Herausforderung des Modells Untere Mulde/Fuhne stellten die Mo-
dellierungen der Sumpfungsmalinahmen fur die Braunkohlentagebaue dar. Fur die
Grundwasserentnahmen gab es nur vereinzelte und sehr ungenaue Daten, die fur
die direkte Ubernahme in ein Grundwassermodell nicht ausreichend waren. Als Pro-
xy-Daten dienten hier die Unterkante der miozanen Braunkohle-Schichten. Fur den
Braunkohlenabbau musste die Grundwasseroberflache einige Meter unter diese



Prognoserechnungen mit gekoppelten Modellen 133

Sohle abgesenkt werden. Die ,prognostische” Berechnung Ioste diese Aufgabe durch
eine besondere Art der Kalibrierung dieser Fordermengen auf die notwendigen Tie-
fen, die mit Hilfe des geologischen Modells ermittelt wurden. Als Ergebnis zeigt sich
Uber die Zeit die fur diese Region typische ,Wanderung“ der Absenkungsbereiche
rund um Bitterfeld. Im Transportmodell wirkt sich dies in einer starken raumlichen
Verbreitung der eingetragenen Stoffe aus, wobei sich allerdings neben den jeweili-
gen Entnahmen auch die geologischen Besonderheiten, wie z.B. quartare Rinnen-
systeme, abbilden.
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7 Ausblick auf kiinftige Entwicklungen

Fur die kunftige Entwicklung von Modellierungssystemen ist davon auszugehen,
dass vertikale Modellkopplungen von Teilen des Wasserkreislaufs — ob naturlich oder
anthropogen — an Bedeutung gewinnen werden. In einigen Modellierungssystemen
zeichnen sich die Ansatze fur diese Entwicklungen bereits ab, andere arbeiten noch
an der Perfektionierung des Modellierungsansatzes fur das betrachtete Komparti-
ment. Ob fur die Softwareentwicklung die direkte Integration in bestehende Modellie-
rungssysteme oder weitere Modularisierung bevorzugt wird, ist dabei von unterge-
ordneter Bedeutung und letztlich von der Entwicklung der Computerressourcen und
den Anforderungsprofilen des Nutzerkreises abhangig. Die Entwicklung gekoppelter
Systeme kann in einer zunehmenden Komplexitat der Modellierungssysteme und
stark erhohten Anforderungen an die Grundlagendaten bestehen, aber auch prob-
lem- und datenadaquate und flexible Losungen bieten.

Die Entwicklung der geologischen Modellierungssysteme profitiert sehr von den bes-
seren Visualisierungsmoglichkeiten, die durch Neuentwicklungen, z.B. im Bereich der
3D-Visualisierungen, erganzt werden. Es besteht jedoch aus Sicht der statistischen
und der konstruktiven Verfahren die dringende Notwendigkeit, nicht nur Visualisie-
rungsmaoglichkeiten, sondern auch adaquate Interaktionsmoglichkeiten zu schaffen.
Die bisherigen Schwierigkeiten beim Datenaustausch zwischen den hochspezialisier-
ten Software-Werkzeugen der geologischen Modellierung und der Visualisierungen
in Caves oder durch spezielle 3D-Bildschirme wird sicher das wesentlich kleinere und
schnell zu 16sende Problem sein. Interaktion bedeutet jedoch die gleichzeitige Dar-
stellung und Veranderungsmaglichkeit fur die ausgearbeiteten Modelle. Zusatzlich ist
die Datenlage fur die Erstellung hoch auflosender Modelle derzeit schlecht. Die
Staatlichen Geologischen Dienste (SGD) mussen hier mit den entsprechenden Kom-
petenzen und Informationen versehen werden, um die Datenqualitat und —quantitat
zu erhohen.

Fir die kunftige Entwicklung von hydrogeologischen Modellierungssystemen ist da-
von auszugehen, dass die numerischen Losungen fur die gesattigte und die ungesat-
tigte Zone aufgrund weiter steigender Rechnerkapazitaten mit weiter steigenden Auf-
I6sungen und fur immer grollere Einsatzgebiete eingesetzt werden. Die Notwendig-
keit, Grundwasserstromung und -transport im regionalen Mafistab zu modellieren,
wird hierdurch erleichtert. Diese Entwicklungslinie wird behindert durch den Mangel
an zuverlassigen raumlich hoch auflosenden Grundlagendaten fir die Parameterisie-
rung. Die bestehende raumliche Auflosung von etwa einer Bohrung pro km? kann fur
regionale Modelle, die lokal verdichtet werden, nicht als ausreichend angesehen
werden. Zudem mussen zuverlassige Methoden fur die hydrogeologische Parame-
terbestimmung haufiger eingesetzt werden. Dies betrifft insbesondere auch die
Transportmodellierung, deren Parameter sehr schwer zu erheben sind.

Bei der Sickerwassermodellierung und teilweise bei der Modellierung der ungesattig-
ten Zone zeigt sich ein vollig anderes Bild: Hier spielen in Zukunft wahrscheinlich
nicht die Modellierungstechniken die entscheidende Rolle, wobei hier die bestehen-
den Verfahren, neben der bereits heute haufig durchgefuhrten Kontrolle Gber andere
Modellierungswerkzeuge, zu einem bevorzugten Verfahren zusammengefuhrt wer-
den mussten. Das kunftige Problem wird vielmehr in der Bereitstellung adaquater
Daten bestehen, wobei nicht die Datenmenge oder —qualitat maflgeblich sind, son-
dern die zeitlich und raumlich hoch auflésende Erfassung zusatzlicher Parameter,
wie z.B. des Blattflachenindex, der Klimaparameter und der Parameter fur die Wur-
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zelzone. Anderenfalls wird die Modellierung bei empirischen Modellen der jahrlichen
steckenbleiben.

Aufgrund der aktuellen hydrologischen Entwicklungen mit Hochwassern und Tro-
ckenzeiten haben sich Datenlage und Messmethoden in der Hydrologie so rasch wei-
terentwickelt, dass hier mit den fur die betrachteten Aufgabenstellungen notwendigen
Daten auch in Zukunft zu rechnen ist. Die Modellierungsmethoden werden sich im
Bereich der Einzugsgebietsmodellierung wahrscheinlich jedoch von statistischen Me-
thoden zu numerischen Methoden, die das Systemverhalten physikalisch genauer
wiedergeben, entwickeln. Die Zusammenfuhrung der Daten im Zusammenhang mit
der Umsetzung der EU-Wasserrahmenrichtlinie wirkt sich hier bereits sehr positiv
aus.

Fur die umweltgeologische Modellierung sind die Entwicklungsperspektiven sehr
breit gestreut anzusehen. Wahrend die Modellierung von Gleichgewichtsreaktionen
im Grundwasser und in der Wechselwirkung Grundwasser — Gestein sicher weiter-
entwickelt und auf eine quantitativ bessere Datenbasis gestellt werden missen, sind
einige Fragestellungen, wie z.B. im Bereich biologischer und 6kologischer Rezepto-
ren, gar nicht modelltechnisch angegangen worden, weil die Methoden hierzu ein-
fach fehlen.

Betrachtet man die verschiedenen Arten der Kopplungen der Modellierungssysteme,
so zeichnen sich auch hier, wie bei den Modellierungssystemen selbst, deutliche
Trends ab.

Horizontale Modellkopplungen werden durch neue Methoden und hohere Rechner-
kapazitaten langfristig zunehmend Uberflissig werden. Kurz- und mittelfristig werden
sie bei einigen Werkzeugen jedoch notwendig sein, um den steigenden Bedarf an
hochauflosenden Informationen decken zu konnen. Dies betrifft insbesondere die mit
numerischen Methoden arbeitenden Modellierungssysteme der ungesattigten und
gesattigten Zone. Geologische Modellierungssysteme werden diese Probleme eher
nicht haben. Bei Sickerwassermodellierungssystemen wird die oben aufgezeigte
Entwicklung neuer Methoden wahrscheinlich nicht schneller verlaufen als die der
Rechnerkapazitaten.

Bei den vertikalen Modellkopplungen sind andere Entwicklungstendenzen absehbar.
Fur manche Modellierungswerkzeuge werden Strategien zur Integration weiterer Mo-
dellierungssysteme entwickelt. Einerseits wird dadurch die Nutzung weiterer aktueller
wissenschaftlicher Methoden erleichtert, da sich der Nutzer Uber Austauschformate
oder zusatzliche Parameterisierungen weniger Gedanken zu machen braucht. Ande-
rerseits werden gerade die integrierten vertikalen Kopplungen bei komplexen nume-
rischen Modellen sehr schnell instabil. Die Verknupfung verschiedener Modellie-
rungssysteme wird in Zukunft durch die Verbesserung der Austauschdatenformate
erleichtert. Eine zentrale Rolle werden, wie bisher, GIS einnehmen. Hinzu kommen
aber auch Datenbanken. Die proprietaren und undokumentierten Formate einiger
kommerzieller Hersteller werden auch in Zukunft fur diesen Zweck unbrauchbar sein.
Insofern sind einige aktuelle Entwicklungen in den kommerziellen GIS nicht forder-
lich. In den OpenSource-Werkzeugen sind jedoch bereits jetzt sehr wesentliche An-
satze fur offene und damit fur die Schnittstellen leicht zu implementierende Formate
zu finden.

Fur viele Anwender ist der derzeitige Trend zur Implementation interner Schnittstellen
in den Modellierungssystemen wahrscheinlich hilfreicher als die Integration neuer
Modellierungssysteme. Einige Modellierungswerkzeuge sind in sich bereits modular
und quelloffen aufgebaut und brauchen diese Art der Offnung des Systems gar nicht.
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Die Anwender kdnnen mit diesen Werkzeug-Schnittstellen die Kopplungsart besser
selbst definieren und damit das Gesamtsystem problemadaquat anpassen. Wahrend
integrierte und iterative Kopplungen die Tendenz zu Instabilitaten zeigen, konnen bei
kritischen Anwendungen Uber einfach zu nutzende Werkzeug-Schnittstellen die An-
bindungen der stabileren sequentiellen oder periodisch-synchronen Kopplungen rea-
lisiert werden. Die angekoppelten Modellierungssysteme konnen auch vom Bearbei-
ter je nach Einsatzmoglichkeit, Datengrundlage, Vorkenntnissen, Verpflichtungen des
Auftraggebers etc. selbst gewahlt und eingesetzt werden.

Der verstarkte Einsatz gekoppelter Modellierung hat eine Reihe von arbeitstechni-
schen Konsequenzen, die auch nachteilig auf ihren Einsatz wirken. Sie werden im
Folgenden kurz aufgezeigt:

e Der wissenschaftliche Anspruch an alle Nutzer gekoppelter Systeme ist hoher als
bei der Nutzung eines einzelnen Modellierungssystems. Da diese Modellierungs-
systeme komplex aufgebaut sind, werden in Zukunft die Vorstellungen einfacher,
leicht zu bedienender prognostischer Werkzeuge nicht realisierbar sein. Das hat
zur Folge, dass sich sowohl beim Modellaufbau als auch bei der Modellpflege im-
mer haufiger Wissenschaftler-Teams und nicht mehr einzelne Mitarbeiter mit ei-
nem Gesamtmodell beschaftigen mussen. Prognoserechnungen werden wegen
der komplexen Definition von Szenarien sehr viel mehr Wissen um die Verknup-
fungen der Modellierungssysteme voraussetzen als dies bei ,einfachen® Modellie-
rungssystemen der Fall ist.

e Die Datengrundlage wird immer mehr zum Nadelohr prognostischer Berechnun-
gen, weil die Parametervielfalt und die zeitliche und raumliche Auflosung der Pa-
rameter stark wachsen. In den meisten Fallen werden Fernerkundungsdaten und
neue Erkundungsmethoden weiterhelfen, aber die Fragen der Datenspeicherung
und ihrer Verarbeitung werden hinzukommen. Die schubweise Erweiterung von
Speicher- und Rechenkapazitat wird allerdings immer auch die Nutzung hochwer-
tiger Technik bei der Hardware notwendig machen. Interessant fur die periodisch-
synchronen und z.T. die iterativen Kopplungen sind die Moglichkeiten des Parallel-
rechnens mehrerer Modellierungssysteme. Diese Chancen sollten in Zukunft be-
reits beim Entwurf oder bei den Verbesserungen bestehender Modellierungssys-
teme berucksichtigt werden.

Der Einsatz von vertikalen Modellkopplungen wird also in Zukunft zunehmen, wobei
nicht nur die hier dargestellten Modellierungssysteme eine Rolle spielen werden,
sondern auch Modellierungssysteme zu biologischen und technischen Prozessen. Ihr
Einsatz wird gleichzeitig zunehmend von der Zusammenarbeit von Wissenschaftlern
mehrerer Disziplinen abhangen, die in der Lage sind, mit unterschiedlichen Modellie-
rungswerkzeugen und ihren Verknipfungen wissenschaftlich wie technisch umzuge-
hen.
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