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Zusammenfassung: Aufbauend auf den Arbeiten von Pricket et al. (1981) und Uffink (1990) werden
Méglichkeiten fiir eine weitergehende Implementierung des ,Random-Walk“-Verfahren zur Beschrei-
bung von Transportprozessen im Grundwasser dargestellt und in ihren Auswirkungen diskutiert. Die
Erfassung des Schadstoffeintrages bzw. -austrages und ihre Abbildung im numerischen Modell
werden erlautert. Hierbei wird insbesondere auf die Realisierung von Grenzradienkonzepten zur De-
finierung des Partikelaustrages eingegangen. Die Anwendbarkeit des Verfahrens bei der Unter-
suchung von realen Anwendungsfallen wird dargelegt. AbschlieBend werden die erforderlichen
Rechnerkapazitaten aufgezeigt und mdgliche Erweiterungen des Verfahrens vorgestellt.

Summary: Following the work of Prickett et al. (1981) and Uffink (1990) possibilities of an advanced
implementation of the ,random-walk“-method for the description of transport processes in groundwater
are discribed and their effects discussed. The numerical description of pollutant entry and the
modelling concepts to carry out these pollutants from the aquifer system are explained. Especally the
realization of the boundary radius concept for the extraction of particles from the aquifer system is
shown. The applicability of the model to real studies is presented. Finally, the necessary computer
resources are shown and possible extensions are introduced.

1 Einleitung

Das verflighare Grundwasserdargebot wird bereits heute in weiten Bereichen intensiv genutzt und in
den meisten Fallen zur Trinkwassergewinnung gezielt bewirtschaftet. Qualitdtsaspekte gewinnen
aufgrund anthropogener Beeintrachtigungen (Nitratproblematik, CKW-Schadensfalle etc.) zunehmend
an Bedeutung. In diesem Zusammenhang wird der Méglichkeit , anhand numerischer Modelle,
verschiedene Vorgehensweisen bei der Aquiferbewirtschaftung in ihren qualitativen Auswirkungen zu
vergleichen, ein wachsendes Interesse eingebracht.

2 Fragestellung

Fir die Modellierung von Transportprozessen im Grundwasser existieren verschiedene Verfahren, die
von Kinzelbach (1987) zusammenfassend vorgestellt und verglichen wurden. Da fur den Fall des
.,Random-Walk“-Verfahrens die ausgefiihrten stochastischen Einzelschritte zwar die Fokker-Planck-
Gleichung erflllen, nicht jedoch die Transportgleichung, wurden Gegenterme zur Kompensation der
unphysikalischen Partikeldrift in Gebiete mit kleinen Dispersionskoeffizienten eingefuhrt (z. B.
Kinzelbach, 1987). Diese Gegenterme erganzen das von Prickett et al. (1981) entwickelte Modell und
verhindern die oben beschriebene Partikeldrift und damit auch die Anhaufung von Partikeln in
Staupunkten. Die Anwendung des Verfahrens wurde von Uffink (1985, 1988, 1990) auf den
dreidimensionalen Fall Ubertragen. Die im Falle des ideal geschichteten Aquifers auftretenden
Singularitaten innerhalb der Gegenterme beim Ubergang von gréReren Dispersionskoeffizienten zu
kleineren Dispersionskoeffizienten und die damit verbundene Inkonsistenz zwischen Wasserbilanz
und Partikeltransport wurde hier durch die teilweise Reflektion von Partikeln an den Schichtgrenzen
aufgehoben. Trotz dieser Weiterentwicklung verblieben Schwierigkeiten, welche die Anwendbarkeit
des ,Random-Walk“-Verfahrens bei Praxisfallen einschranken:

1. Die Methode ist immer zufallsbehaftet, was in Teilen des Modellgebietes mit geringer Partikelbele-
gung zu Ergebnissen fihren kann, die nicht signifikant zu sein brauchen. Dieses Phdnomen liegt
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in der angewandten Methodik begriindet und kann daher nie ganz ausgeschlossen werden.

2. Die stochastische Natur des dispersiven Schrittes kann die Wasser- und Partikelbewegung ent-
koppeln, was zu unphysikalischen Konzentrationsfluktuationen fihren kann.

3. Da fir die Berechnung signifikanter Konzentrationsverteilungen, gerade in ausgedehnten Aquifer-
systemen mit diffusem Schadstoffeintrag und mehreren Schadstoffen, hohe Partikelzahlen not-
wendig sind, ist der Rechenzeit- und Speicherbedarf grol3. Dies gilt besonders dann, wenn die Be-
ricksichtigung der Gegenterme notwendig wird bzw. Abbauparameter und Partikelpositionen mit-
zufiihren sind.

4. Eine raumliche Diskretisierung des Modellgebietes kann zu rauhen Konzentrationsverteilungen im
Falle eines zu geringen Gitterabstandes und zu stark gemittelten Ergebnissen im Falle eines zu
grolBen Gitterabstandes fuihren (Kinzelbach, 1987).

5. Die Einfihrung von Grenzradienkonzepten zum Partikeleinfang an Entnahmebrunnen und Vorflu-
tern ist nach Kinzelbach (1987) mit bestimmter Willkiir behaftet, da die GroRe des anzusetzenden
Einfangradius an Entnahmenbrunnen sich am Abstand des Staupunktes vom Brunnen orientieren
muf und damit nicht a priori bekannt ist.

Die zuvor genannten Schwierigkeiten kénnen durch eine Erhéhung der Partikelanzahl bzw. eine eng-
maschigere raumliche Diskretisierung in ihren negativen Auswirkungen stark eingeschrankt werden.

3 Methodik
3.1 Bewegungsgleichungen fiir den zweidimensionalen Fall

Fir die Simulation von Transportprozessen werden innerhalb des ,Random-Walk“- Verfahrens Partikel
in der Stdomung mitbewegt, um aus ihrer Position eine Konzentrationsverteilung zu berechnen.
Grundgedanke des Verfahrens ist die Tatsache, dal die Bewegung von Inhaltsstoffen im Grund-
wasser als regelloser statistischer Vorgang betrachtet werden kann. Die Bewegung des Partikels wird
in zwei Schritte zerlegt. Im ersten Schritt bewegt sich der Partikel mit der mittleren FlieRgeschwin-
digkeit entlang der Stromlinien (konvektiver Anteil). Im zweiten Schritt unterliegt er einer sto-
chastischen Ortsveranderung entsprechend der longitudinalen und transversalen Dispersion (disper-
siver Anteil). Mathematisch gesteuert wird der zweite Prozef3 durch einen gaussverteilten Zufalls-
zahlengenerator. Unter Berlcksichtigung der Fokker-Planck’schen Gegenterme ergeben sich die
Bewegungsgleichungen fir den zweidimensionalen Fall wie folgt:
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mit
x,(t+Ar) x — PositiondesPartikelszumZeitpunkt (t + At) [L]
v, (t+Ar) vy — PositiondesPartikelszumZeitpunkt (¢ + At) [L]

2,52, normalverteilteZufalls variablen [—]

va ,va; Abs tan dsgeschwindigkeiten in x— bzw. y— Richtung unter Beriicksichtigung
der Fokker— Planck’schen Gegenterme [L/T]
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Aufgrund der statistischen Unabhangigkeit der einzelnen Zufallspositionen kénnen Lésungen
Uberlagert werden. Die mittlere Konzentration in der Zelle wird durch Auszahlen der Partikel bestimmt.

Start des Transportmodells

Einlesen grundlegender Parameter

Speicher allokieren fur

- Punktquellen und FluRpunkte

-Brunnen und Melstellen

und Einlesen der hiermit verbundenen Daten

Im Aquifer vorhandene Schadstoffmasse m zum Zeitpunkt t bestimmt
Maximale Anzahl der Partikel zur Diskretisierung der Masse m_und
zur Diskretitsierung der Eintrage in allen Zeitschriften bestimmen
Speicher fir die Partikelparameter allokieren

Initialisierung des Zufallszahlengenerators

Schleife iiber alle Zeitschriften

Einlesen von:

- Standrohrspielhdhen und Wasserstanden in Vollflutern

- Geschwindigkeitsfeldern, Neubildungsraten, Sickerkonzentrationen etc.

|Bestimmung der Eintragsmatrix fir diffusen Eintrag

|Aussetzen der Partikel fur diffusen Eintrag void diff_spill (...)
|Aussetzen der Partikel fur Punktquelllen void pkt_spill (...)
|Bestimmung der neuen Partikelpositionen nach GI1.3.1-1 u. G1.3.1-2 void walk (...)
|Ber[]cksichtigung von Abbauvorgdngen void decay (...)

|Berechnung der Konzentrationsverteilung void concentrate (...)

|Speichun aller berechneten Parameter

| Allokierten Speicher freigeben |
Ende des Transportmodells

Abb. 1. Umsetzung des " Random-Walk"- Verfahrens
Fig. 1. Realisation of the "random-walk"-method

3.2 Aufbau des Algorithmus

Der in Abb. 1 dargestellte Algorithmus beschreibt die Implementierung des ,Random-Walk®-Verfah-
rens. Der Algorithmus wurde in der Programmiersprache ,C“ unter dem Betriebssystem AIX bei
weitgehender Einhaltung des ANSI- Standards realisiert.

Es ist daher relativ einfach moglich, den Algorithmus auf andere Rechnerplattformen zu portieren. Die



Reprint: Das ,,Random-Walk“-verfahren - Moglichkeiten einer weitergehenden Implementierung
zur Beschreibung von Transportprozessen im Grundwasser. Zeitschrift fiir Kulturtechnik und
Landentwicklung, Vol. 38, No. 2, pp. 66-70, 1997.

Initialisierung des Zufallszahlengenerators muf} vor der Zeitschrittschleife erfolgen, da sich ansonsten
die Zufallsfolgen in den einzelnen Zeitschritten wiederholen. Dies gilt auch bei Anwendung anderer
Zufallsgeneratoren wie z.B. random() oder rand48(). Konkret bietet sich eine Initialisierung Uber die
Systemzeit an:

# include<time.h>
time_t
zuf;
void srand ( (unsigned int)
time (&zuf) );

Innerhalb der Routine void walk(...) werden die neuen Partikelpositionen berechnet (Abb.2).
Aulerdem werden Partikel entfernt, wenn sie das Modellgebiet verlassen oder durch Brunnen und
Vorfluter aus dem System enthommen werden.

Die Anwendung der Chapeau-Funktion ist nicht zwingend, da sie in Abhangigkeit der Partikelposition
(1., 2., 3. oder 4. Quadrant einer Zelle) lediglich die Geschwindigkeiten angrenzender Zellen bertck-
sichtigen. AulRerdem setzt ihre Anwendung eine Rechteckdiskretisierung voraus, was ebenfalls nicht
zwingend erforderlich ist. Die Zeitschrittdauer wird durch eine Begrenzung des konvektiven Schrittes
auf ein Funftel der fir den jeweiligen Partikel aktuellen minimalen Zellabmessungen unterteilt. Dieses
Kriterium kann auch den Erfordernissen der Praxis, insbesondere bei grofien Zellabmessungen,
angepaldt werden.

3.3 Wahl der Partikelanzahl

Anders als bei Prickett et al. (1981) ist die Partikelanzahl nur durch den zur Verfligung stehenden
Speicher begrenzt. Der fUr die Speicherung verschiedener Partikelparameter (Masse, Eintragzeit,
Position in x- und y-Richtung ) notwendige Speicher wird dynamisch allokiert. Hierfur wird eine weitere
Routine zur Bestimmung der maximalen Partikelanzahl notwendig, in welcher die maximale
Partikelanzahl tber zwei verschiedene Mechanismen festgelegt werden kann:

1. Die Bestimmung der maximalen Partikelanzahl erfolgt tiber vorgegebene Partikelanzahlen fiir die
einzelnen Zeitschritte und Eintragsarten (diffus und punktuell) oder

2. Die Bestimmung erfolgt durch Division der zu diskretisierenden Gesamtmasse bei einer a priori
vorgegebenen Einzelpartikelmasse.

Die beiden Konzepte halten die Massen der einzelnen Partikel auf einem gleichen Niveau und
verhindern gleichzeitig die bei Prickett et al. (1981) notwendige Neuberechnung der Partikelmassen
beim Uberschreiten der maximal méglichen Partikelzahl.

3.4 Schadstoffeintrag in den Aquifer

Der Schadstoffeintrag in den Aquifer kann Uber Eintragsmatrizen in Form der jeweils gewahlten
Gebietsdiskretisierung realisiert werden (diffuser Eintrag). Fir Schadensfalle besteht die Mdglichkeit,
Quellen in Form von Rechtecken oder Kreisen zu spezifizieren (punktueller Eintrag).

Die Partikel werden in den so definierten Gebieten mit Hilfe eines Zufallsgenerators ausgesetzt. Die
bendtigte Zeit fir die Durchdringung der ungesattigten Zone kann entweder exakt vorgegeben oder
aus dem Flurabstand und einer abgeschatzten Sickergeschwindigkeit berechnet werden.
Abbauvorgange werden in spater vorgestellten Beispielen im Bereich der ungesattigten Zone nicht
berlcksichtigt, kbnnten aber bei bekanntem aquiferspezifischem Abbauverhalten leicht beriicksichtigt
werden.

3.5 Schadstoffaustrag aus dem Aquifer

Fir den Austrag von Schadstoffen aus dem Aquifer miissen zwei Austragsarten bericksichtigt wer-
den:

1. Austrag Uber durchlassige Systemrander und
2. Entfernung durch Entnahmebrunnen oder Vorfluter.

Der erstgenannte Effekt kann durch einfache Betrachtung der Partikelposition (innerhalb oder auf3er-
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halb des Aquifers) Beriicksichtigung finden. Fir Punkt zwei wurde hier ein Grenzradienkonzept
implementiert, das neben einem horizontalen auch einen vertikalen Einfangradius beinhaltet. Fur den
Fall des Partikelaustrages durch Vorfluter wird dies in Abb. 3 dargestellt.

Bei machtigen Aquiferen wird somit eine Umstromung von Brunnen bzw. Unterstrdbmungen von
Vorflutern abbildbar. Die vertikale Partikelposition z, (Abb. 3) kann Uber einen entsprechend gewahlten
Zufallszahlengenerator mit angepafter Verteilungsfunktion oder die ohnehin mitgeflhrte
Aufenthaltszeit des Partikels im Aquifer ermittelt werden, wenn auf eine dreidimensionale Modellierung
ganzlich verzichtet werden soll. Auch in dreidimensionalen Modellen kann dieses Konzept fiir den Fall
relativ machtiger Schichteinheiten sinnvoll sein.

Start der Routine void walk (...)
Schleife Gber alle Partikel

Berechnung der absoluten Partikelgeschwindigkeiten
und der Partikelgeschwindigkeiten in x- und y- Richtung
durch Anwendung der Chapeau-Funktionen (Prickett et al., 1981)

|Berechnung der max. Zeitschrittdauer durch Begrenzung des konvektiven Scrittes

|Berechnung des dispersiven Anteils

|BerUcksichtigung der Fokker-Planck schen Gegenterme

| Berechnung der neuen Partikelpositionen

|Aussortieren von Partikeln, die Gber durchlassige Rander abgedriftet sind

Behandlung von Sonderféllen:

- Partikel auf3erhalb des Modellgebietes,
- Einfang durch Brunnen,

- Einfang durch Vorfluter und

- Reflextion an undurchlassigen Randern.

Berechnung der noch abzuarbeitenden Restzeit

Bis die Zeitschrittdauer abgearbeitet ist

Ende der Routine void walk (...)

Abb. 2. Berechnung der neuen Partikelposition und Entfernen von Partikeln aus dem Aquifer
Fig. 2. Calculation of new particle positions and erasing of particles from the aquifer

4 Ergebnisse
4.1 Anwendung in Praxisfallen

Das vorgestellte Verfahren wurde u.a. von Hérig (1991) und Pielke (1992) in vereinfachter Form
angewendet.

Matheja (1996) wendete das beschriebene Verfahren innerhalb eines Bewirtschaftungsmodells fir
Verbundsysteme an, um die Grundwasserqualitdt in den Mehrzielentscheidungsprozeld fur die Ent-
wicklung von Bewirtschaftungsstrategien einbeziehen zu kénnen. Abb. 4 zeigt einen dieser Arbeit
enthnommenen Eichzustand fir Nitratkonzentrationen.

CPU-Zeit [s]
Referenzmodell | Kinzelbach (1987)
Testbeispiel |[RS/6000 Mod.220 CRAY-CPU

1M 15,17 50,6
31 14,98 48,35
4/1 15,07 51,76

Tab. 1. Vergleich der Rechenzeiten (CPU)-Zeit) fiir Beispiele aus Kinzelbach (1987)
Table 1. Comparison of calculation time (CPU-time) for examples from Kinzelbach (1987)
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Die lokal auftretenden Abweichungen zwischen gemessenen und berechneten Werten sind hier in
erster Linie auf die Schadstoffeintrdge aus intensiver Bewasserungslandwirtschaft zurickzufihren, die
bei zeitlich und raumlich hochvariabler Bewirtschaftung in ihrer Héhe und Verteilung nur schwer
abzuschatzen waren.

Die geschilderten Falle zeigen jedoch die prinzipielle Anwendbarkeit des Verfahrens bei der Unter-
suchung von realen Anwendungsfallen.

Flutlauf oder
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Eifangradius
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Abb. 3. Grenzradienkonzept fiir die Beschreibung des Partikelaustra ges in Oberfldchengewdsser
Fig. 3. Critical distance concept for the description of particle tracking to suface water bodies

4.2 Rechenzeiten und erforderliche Ressourcen

Die hier beschriebenen Erfahrungswerte basieren auf den durchgefiihrten Berechnungen von Matheja
(1996). Aullerdem wurden Testlaufe flr die von Kinzelbach (1987) beschriebenen Beispiele durch-
gefuhrt. Alle Rechenzeiten beziehen sich auf einen Zustand ohne Begrenzung des Kernspeichers fur
den jeweiligen Benutzer und eine maximale Zuteilung von Prozessorzeit im Multi-User-Mode. Das
srenice“-Kommando wurde nicht ausgefuhrt. Als Referenzsystem wurde eine RS/6000 Modell 220
unter dem Betriebssystem AIX 3.4.2 gewahlt. Der Rechner besitzt 32 MB Kernspeicher und einen
swap-space von 128 MB.

Die Benutzer interessierende reale Rechenzeit (Wartezeit), kann je nach Systemauslastung, erheblich
Uber der erforderlichen CPU- Zeit liegen. Im Falle der fir den Tulum-Tal-aquifer durchgeflihrten
Untersuchungen schwankten die Rechenzeiten stark (Tab. 2).

Der jeweils notwendige Speicherplatzbedarf auf Massenspeichern ist abhangig von der Partikelzahl
und den mitzufuhrenden Parametern. Fur die Modellierung eines Schadstoffes und Mitfihrung von
Abbauparametern, Partikelmassen und Parikelpositionen kénnen bei 10 Zeitschritten und ca. 2 Mio.
Partikeln je Zeitschritt schnell Ergebnisdateien von 30 bis 40 MB erreicht werden.

Rechenzeiten flr 5 Zeitscxhritte [s]

ohne gegenterme |mit Gegentermen|mit Gegentermen

und ohne Abbau | und ohne Abbau und Abbau
Beispiel 1 17755 30717
Beispiel 2 18421 32053 32237
Beispiel 3 40526 71318 72542
Beispiel 4 51579 91294 91810

Tab. 2. Bendtigte Rechenzeiten fiir verschiedene Beispiele im Zuge der Untersuchung
des Tulum-Tal-Aquifers (Matheja, 1996)
Table 2. Needed calculation times for different examples during the analysis
of the tulum-valley-aquifer (Matheja, 1996)
Erlduterungen:
Beispiel 1: 2 Mio. Partikeln je Zeitschritt fiir eine Punktquelle in der Mitte des Projektgebietes, d.h. keine Reflexion an komplizierten
Geometrien, keine Sonderfille etc.
Beispiel 2: 2 Mio. Partikeln je Zeitschritt fiir diffusen Eintrag im gesamten Projektgebiet
Beispiel 3: wie Beispiel 2, jedoch mit 4 Mio. Partikeln je Zeitschritt
Beispiel 4: wie Beispiel 2, jedoch mit 6 Mio. Partikeln je Zeitschritt
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5 Diskussion

Das vorgestellte Verfahren erlaubt Erweiterungen in Richtung Abbau héherer Ordnung, Reaktions-
kinetik zwischen verschiedenen Stoffen und Modellierung dreidimensionaler Transportvorgange.
Diese Erweiterungen sind relativ einfach zu realisieren, was einen unbestreitbaren Vorteil gegeniber
anderen Verfahren bedeutet.

Eine Erhéhung der Partikelanzahlen ist nur noch abhangig von den zur Verfiigung stehenden
Rechnerkapazitaten. Die aufgeflhrten Rechenzeiten beziehen sich auf ein Basismodell. Mit Hilfe
anderer CPU's kann das Verfahren schon heute um das 50 bis 200fache schneller abgearbeitet
werden, ohne den Workstationbereich zu verlassen. Die Realisierung in einzelnen Modulen (Abb. 3
und Abb. 4) bietet zudem die Méglichkeit, rechenintensive Routinen (z.B. void walk [...]) gezielt zu
optimieren. Dies kdnnte durch Parallelisierung des Codes, den Aufbau eines distributed thread
systems fir Workstation Cluster (Bubeck u. Rosenstiel, 1995) oder die Entwicklung einer verteilten
Anwendung unter Ausnutzung der CORBA- Standards (Common Objekt Request Broker Architecture)
realisiert werden. Die letztgenannte Mdglichkeit wurde in Krabbe (1995) fir den Aufbau komplexer
Umweltinformationssysteme angedeutet. Auf diese Art und Weise konnten die drei erstgenannten
Punkte in Abschnitt 2 in ihren negativen Auswirkungen spuirbar eingeschrankt werden. Gleiches gilt fur
Punkt 4, da das ,Random-Walk-Verfahren® jedem untergelagerten Strémungsmodell (z.B. einem FE-
Strdmungsmodell mit engmaschiger Diskretisierung) nachgeschaltet werden kann. In diesem Falle hat
auch die Einfuhrung von Grenzradienkonzepten nur noch beschrankten Einflud auf die
Untersuchungsergebnisse, was sich bereites in den Untersuchungen von Matheja (1996) andeutete.
Nicht immer ist die Mitfihrung der Partikelpositionen erforderlich, so dall der notwendige
Speicherplatz Gberschaubar bleibt und das Verfahren anwendbar ist.
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Abb. 4. Gemessene und berechnete Nitratkonzentration [mg/l] im Juli 1982 fiir den
Tulum-Tal-Aquifer im Bereich von San Juan/Argentinien

Fig. 4. Measured and calculated Nitrat concentrations [mg/l] for July 1982 for the
Tulum-valley-Aquifer in the area of San Juan/Argentina
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