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HALLBAR SANERING
Rapport 5692 — Modeller for transport och spridning av féroreningar fas 2

Forord

Ett av riksdagens miljomal ar Giftfri miljo, och i detta mal ingér att efterbehandla
och sanera fororenade omraden. Brist pa kunskap om risker med fororenade
omréden och hur de bor hanteras har identifierats som hinder for ett effektivt
saneringsarbete. Naturvardsverket har darfor initierat kunskapsprogrammet Héllbar
Sanering.

Foreliggande rapport redovisar projektet "Modeller for transport och spridning
av fororeningar - fas 2”. Den har sin utgangspunkt i den inventering av anvénd-
ningen av numeriska grundvattenmodeller i Sverige for beskrivning av transport
och spridning av fororeningar i grundvatten, som redovisades i NV 5541,
”Modeller for transport och spridning av féroreningar - fas 1”. En av de huvud-
sakliga synpunkter som framkom vid denna inventering var att ménga onskade for-
bittrad erfarenhetsdterforing i olika form betréffande modellering. Foreliggande
rapport har syftat till att bidra till en sédan erfarenhetsaterforing.

Forfattare till rapporten dr Sven Jonasson (Geo Logic i Goteborg AB), Mattias
von Bromssen, Lisa Gunnemyr och Ola Lindstrand (samtliga fran Rambdll Sverige
AB). Forfattarna vill rikta ett speciellt tack till Lars Markussen (Ramboéll Danmark
AS) och Wollmar Hintze (Citytunneln AB) som fungerat som referenspersoner for
det I6pande arbetet med rapporten. Ivars Neretnieks, KTH, har fungerat som
Hallbar Sanerings kontaktperson for detta arbete.

Naturvérdsverket har inte tagit stéllning till innehéllet i rapporten. Forfattarna
svarar ensamma for innehall, slutsatser och eventuella rekommendationer.

Naturvardsverket april 2007
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Sammanfattning

Grundvattenmodeller kan vara mycket kraftfulla verktyg for att berdkna och visua-
lisera grundvattenflode och fororeningstransport. I ratt ssmmanhang och rétt an-
vinda ér grundvattenmodeller viktiga och kostnadseffektiva verktyg for att ta fram
beslutsunderlag for riskbedomningar, atgérdsforslag, projektering av efterbehand-
lingsatgérder, etc.

Foreliggande handledning syftar till att underlétta anvéindning av modellverk-
tyg for beskrivning av fororeningstransport med grundvatten, samt medverka till att
hoja kunskapsnivan sé att dessa verktyg anvénds pa ett ldmpligt sétt. Handled-
ningen ar programoberoende och har tagits fram for att ge handfasta rad for upp-
rattande av modeller for simulering av fororeningstransport. Handledningen om-
fattar hela modelleringsprocessen, fran de forberedande arbetena, sjdlva upp-
rattandet av modellen till avrapporteringen.

Modelleringsprocessen tar sin borjan i problemformuleringen. Sedan f6ljer
uppréttandet en konceptuell hydrogeologisk modell ver det aktuella omradet. Den
konceptuella modellen anvdnds som underlag vid skapande av den numeriska
modellen. For detta arbete krévs en god forstaelse geologiska forhéllanden, anldgg-
ningar som dndrar de naturliga grundvattenflodena, omradets vattenbalans, grund-
vattennivéer, grundvattenfléden och vattenstind i vattendrag och grundvatten-
kemisk karaktarisering. Numeriska berdkningsmodeller for berdkning av foro-
reningstransport kan goras pa ménga olika sétt alltifran relativt enkla till mycket
komplexa modeller.

Den numeriska flodesmodellen upprittas sedan i en programvara/-kod.
Modellen lagerindelas pa lampligt sitt utifran de geologiska forutsittningarna och
avgransas geografiskt utifrén de hydrauliska férutsattningarna genom anséttande av
s k randvillkor. Baserat pa vilken flédesmodell som utnyttjas kan sedan olika
moduler kopplas pé for att berdkna masstransporten av fororeningar som tar hansyn
till diffusion och dispersion, nedbrytning, kemiska reaktioner, avangning, sorp-
tionsprocesser etc. Det dr viktigt att modellen inte blir mer komplex &n att den ger
de svar som vi ér ute efter. For att modellera och simulera &mnestransport i grund-
vatten krévs ett antal nddvéndiga indata och kvalitet. Mdngd och typ styr hur
komplex modellen kan vara samt vilka resultat som kan forvintas fran model-
leringsarbetet.

Nar modellen har uppréttats skall den kalibreras och valideras. Kalibrering i
egentlig betydelse innebir att man pa ett objektivt sitt justerar modellen till dess att
overensstimmelse mellan konstaterade forhallanden och av modellen predikterade
forhallanden erhalls. For att viardera hur bra modellen r kalibrerad och dverens-
stimmer med verkligheten bor den testas mot oberoende data. Det kan t ex vara
frén en annan tidsperiod eller frdn uppmatta nivéer eller floden som ej anvénts for
kalibreringen. Detta kallas validering. Nér vél detta dr genomfort kan modellen
anvéndas for att berdkna fororeningstransport for olika scenarion och som besluts-
underlag for att miljokonsekvenser, atgirdsforslag, kontrollprogram, etc.
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Summary

Groundwater models can be very powerful tools to compute and visualize ground-
water flow and contaminant transport, especially in aquifers with complex geo-
metry and groundwater flow patterns. In the right context and correctly used
groundwater models is a cost efficient tool for risk assessments, evaluation of
required measurements, planning for remedial actions, etc.

This handbook has been prepared to increase the knowledge level of modelling
solute transport in aquifers and to facilitate the use of such modelling tools. The
handbook is software-independent and gives firm advices for the design of models.
The handbook includes the complete modelling process, from the initial work with
collecting input data, the building of a groundwater- and solute transport model,
calibration, validation to reporting of the modelling project.

Modelling starts with formulation of the problem(s) to solve and objective(s) to
achieve followed by the design of the conceptual (descriptive) hydrogeological
model over the area of interest. In order to do this a comprehensive understanding
of the studied system is needed including geological conditions, groundwater levels
and —fluxes, surface water conditions and groundwater chemical characteristics.
Numerical computer models for the calculation of solute transport in aquifers can
be built in a number of ways, ranging from simple- to very complex models.

The numerical model describing the groundwater flow is built with the help of
computer software. The model domain and grid system is designed on the basis of
hydrogeological prerequisites and appropriate boundary conditions are assigned to
the model. Based on the flow model, different solute transport models that include
simulation of diffusion, dispersion, degradation-, sorption- and chemical processes
can be added to the model. It is important to know that the model should not be
more complex than that the objectives of the project can be achieved. In order to
simulate solute transport in groundwater systems a number of different input data
for parameterisation is necessary. Quantity and quality of the input data will be
constraints for how complex the model can be and for what answers that can be
given.

Once the model is built it has to be calibrated and validated. Calibration means
that the model parameters are adjusted in such way that the results from performed
calibrations coincide with measured/observed field data. In order to evaluate how
well the model is calibrated and how well it describe the real conditions it should
be tested against independent data, i.e. data that was not used for calibration. It can
be data from a different time-period with measurements of groundwater -levels or -
flows that was not used for calibration. This is called validation. Finally the model
can be used for predictive modelling of solute transport scenarios, risk assessments,
environmental impact assessments, etc.
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1 Inledning
1.1 Bakgrund

Grundvattenmodeller kan vara mycket kraftfulla verktyg for att berdkna och visua-
lisera grundvattenflode och fororeningstransport. I rdtt sammanhang och rétt
anvinda dr grundvattenmodeller viktiga och kostnadseffektiva verktyg for att ta
fram beslutsunderlag for riskbedomningar, atgérdsforslag, projektering av efter-
behandlingsétgirder, etc. Detta géller sarskilt diar skyddsobjekten &r stora, tydliga
och vérdefulla.

Idag saknas dock ofta kunskap och indata for att med precision kvantifiera och
prediktera transport av fororeningar i grundvatten vilket var en av de viktigare
slutsatserna i NV rapport 5541 (Naturvardsverket 2006a). Bland annat konsta-
terades att: i) det finns ett behov av erfarenhetsspridning och -aterforing be-
triffande grundvattenmodellering i allménhet och transportmodellering i synnerhet,
ii) det vore dven Onskvirt om det fanns en handbok betriaffande grundvatten- och
masstransportmodellering samt iii) det saknas en sammanstillning av erfarenhets-
vérden for dylika modelleringar.

1.2 Syfte

Foreliggande rapport syftar till att underldtta anvindning av modellverktyg for
beskrivning av fororeningstransport med grundvatten, samt medverka till att hoja
kunskapsnivén sa att dessa verktyg anvands pa ett lampligt sétt. Rapporten skall
fungera som en konkret handledning 6ver hur man kan strukturera arbetet vid upp-
stdllning av enklare eller méttligt komplicerade grundvattenmodeller for simulering
av transport och spridning av fororeningar. Vidare redovisas litteratur- och erfaren-
hetsvirden betréffande hydrogeologiska och hydrologiska parametrar for model-
lering av fororeningstransport samt ldmpliga metoder for att ta fram virden for
dessa parametrar.

Denna rapport dr avsedd som en handledning och stdd for praktiker som arbetar
med grundvattenmodellering. Handledningen utgar fran praktikerperspektivet och
ar riktad till bade modelldrer och bestéllare/nyttjare. Den kan med fordel anvéndas
som stéd och underlag vid formulering av modelleringsprojekt.

1.3 Avgransning

Projektet behandlar anvéindningen av numeriska grundvattenmodeller (se faktaruta
nedan) samt masstransportmodeller for simulering av advektion, diffusion, disper-
sion samt enklare ansatser for beskrivning av sorption och nedbrytning i en akvifar.
Handledningen inkluderar endast fororeningstransport med grundvattnet. Den
ométtade zonen behandlas styvmoderligt genom att olika antagande gors av hur
kélltermen (fororeningen) inverkar pa de halter och mingder som sprids fran kéllan
och hur de varierar med tiden. Innan en modell séttas upp behover darfor kall-
termen beskrivas.
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Espeby och Gustafsson (2001) ger en god 6versikt av dmnestransport i den
omdttade zonen. Metallers mobilitet i mark behandlas i en ny rapport av Natur-
vdrdsverket, rapport 5536 (Naturvardsverket, 2006b) och i Naturvdrdsverkets
rapport 5534 (Naturvdrdsverket, 2006c) ges en 6versikt av olika modellsystem. 1
dessa rapporter finns dven de vanligaste kemiska och fysikaliska begreppen
definierade.

Faktaruta — Numeriska berakningsmodeller for beskrivning av transport och
spridning av fororeningar i grundvatten (efter NV rapport 5541)

Med en numerisk modell menas har att man (med hjélp av en dator) pa numerisk vag
I6ser ett system av ekvationer som tillsammans beskriver de fysikaliska forlopp man vill
beskriva.

En numerisk berakningsmodell fér transport av fororeningar i grundvatten brukar
inkludera ekvationer som kan beskriva spridning av ett fororeningsdmne genom grund-
vattenstromning (advektion), molekylar diffusion och omblandning pa grund av in-
homogeniteter i marken (dispersion), fastlaggning genom sorption till fast markmaterial
samt nagon form av nedbrytning. Det férekommer aven numeriska modeller som i
detalj beskriver komplexa kemiska reaktioner mellan olika amnen som transporteras
med grundvatten, eller avangning av flyktiga @mnen. Dessa olika funktioner kan inklu-
deras i ett och samma program, eller finnas i program eller programmoduler som
samverkar med ett huvudprogram som beskriver grundvattenstromningen.

10
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2 Modelleringsgang

En grundvattenmodellering gors i princip alltid som en del av ett storre samman-
hang eller utredning. Modellering av féroreningstransport dr en process som tar sin
borjan i problemformuleringen, d v s vilka fragestéllningar vill vi ha svar pa genom
modelleringsarbetet samt hur skall modellen avgrinsas? Det ar viktigt att redan
fran borjan fundera igenom vad som skall inkluderas och vad som kan exkluderas
ur modelleringsarbetet for att modellen skall kunna 16sa de fragestéllningar som
finns utan att bli for komplex och resurskrivande. Allt eftersom modellerings-
arbetet fortskrider uppkommer sékerligen fler fragestillningar och/eller krav pa
kompletterande indata. Det ar dérfor vanligt att flera versioner av modellen stélls
upp allt eftersom man lar sig mer om grundvattensystemet samt far mer indata.

Den viktigaste delen vid upprittandet av en grundvattenmodell &r att skapa en
konceptuell (beskrivande) geologisk, hydrologisk och hydrogeologisk modell 6ver
omradet. Den konceptuella modellen anvédnds dérefter som underlag vid skapande
av en numerisk grundvattenmodell vilken senare kan utnyttjas som underlag for
berdkningar och/eller bedomningar av féroreningarnas spridningsforutsittningar.

For att skapa en konceptuell hydrologisk och hydrogeologisk modell krévs en
god forstielse av bland annat geologiska forhallanden, anldggningar som éndrar de
naturliga grundvattenflddena sasom ledningsgravar, omradets vattenbalans (d v s
nederbdrd, grundvattenbildning, flode i ytvattendrag, befintliga grundvattenuttag,
etc.), grundvattennivéer, grundvattenfloden och vattenstand i vattendrag och grund-
vattenkemisk karaktérisering.

En sammanstéllning av insamlad data ger underlag for skapande av en hydro-
geologisk konceptuell modell. Den konceptuella modellen &r tredimensionell och
redovisas i form av karta i plan och profil, samt beskrivningar i text. Vidare
beskrivs de osdkerheter som den konceptuella modellen innehaller.

Baserat pa den konceptuella hydrogeologiska modellen byggs dérefter en
numerisk flodesmodell upp i en programvara. Modellen lagerindelas pa lampligt
sdtt utifran de geologiska forutsattningarna. Grundvattenmodellen avgrinsas geo-
grafiskt utifrén de hydrauliska férutsédttningarna (t ex sjoar, vattendrag, vatten-
delare, etc.).

Baserat pa vilken flodesmodell som utnyttjas kan sedan olika moduler “kopplas
pd” for att berdkna masstransporten av fororeningar som tar hinsyn till diffusion
och dispersion, nedbrytning, kemiska reaktioner, avdngning, sorptionsprocesser
etc. En av de vanligaste och enklaste modulerna ar partikelsparning som vanligen
endast tar hiansyn till advektion (dispersion kan dock ocksa inkluderas ibland).
Partikelsparning innebér att man slépper ett antal partiklar i fléodesmodellen och ser
efter vart de tar vigen samt deras hastighet.

Foljande steg brukar ingé i uppbyggnaden av modellen:

e avgransning av modellen i plan och profil, inklusive val av lagerin-
delning, méaktigheter pé ingdende lager,

o diskretisering (val av element- eller cellstorlek vilka oftast varierar 6ver
modellomradet)

11
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e ansidttande av s k randvillkor (villkor for modellens rander/sidor),

e ansittning av s k begynnelsevillkor (sasom exempelvis grundvatten-
nivéer och &mneskoncentrationer) vid det tillfdlle berdkning/simulering
borjar

e ansittande av olika hydrauliska och andra egenskaper som ej fordndras
med tiden (akvifirens hydrauliska egenskaper och sorptionsegenskaper,
mm.)

e kalibrering av modellen mot kdnda grundvattennivaer och —fléden samt
uppmitta koncentrationer, genom successiv anpassning och justering
av hydrauliska konduktiviteter, grundvattenbildning, koncentrationer
och andra parametrar,

e validering av modellen genom kontroll av modellens samstimmighet
mot i verkligheten fordndrade forhdllanden och/eller validering mot
kénda grundvattennivaer och -floden

e simulering for att prediktera framtida (eller datida) forhallanden.

Figur 1 beskriver huvudmomenten i arbetet med att skapa forutsittningar for och
sdtta upp en modell for simulering av fororeningstransport.

12
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MODELLERINGSGANG

Problemformulering och
forutsattningar

¥

| Konceptuell modell

»

¥

| valj datormodell

Y

Uppsattning av
flodes-modell

begynnelsevillkor

¥

Y

Kalibrering

Y

| Validering

¥

| Prediktion

¥

Uppsattning av

begynnelsevillkor masstransport-modell

]

|

Y

| Kalibrering

¥

| Validering

]

| Prediktion

—

Beskriv de fragestéllningar som
modellen skall ge svar pa samt
modelleringsforutsattningarna, dels
projektanknutna och dels fysiska.

Beskriv systemet konceptuellt och
valj datormodell.

Satt upp flidesmodellen och
simulera grundvattenfléden.

Satt upp masstransportmodellen,
definiera vilka transport-processer
samt fastlaggnings- och
nedbrytningsmekanismer som
skall beaktas. Simulera
masstransporten.

Figur 1. Modelleringsgang
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3 Forberedelser

3.1 Problemformulering

Projektet inom omradet fororenad mark™ har vanligen paborjats med en 6ver-
gripande malséttning som innehaller ndgot eller nagra av foljande “uppdrag”:

e Utreda om fororening féorekommer

e Undersoka omfattning av missténkt eller konstaterad fororening

e Utreda mojliga spridningsvégar for konstaterad eller misstinkt férorening

e Utreda hur allvarlig en konstaterad fororening &r — gora riskbeddmning

e Jamfora olika mojliga saneringsatgirder

e Ta fram underlag for definiera/bestimma atgérdsmal

e Ta fram underlag for genomférande av sanering

e Utformning av undersdknings- och kontrollprogram (t ex ldge for och antal
kontrollbrunnar)

e Overvaka effekter av utford saneringsétgird

Beroende pa i vilken fas som det dvergripande projekt befinner sig i kan problem-
stillningarna variera. Det dr grundldggande att man gor en vl definierad problem-
formulering innan man gér vidare med att bygga upp en grundvattenmodell och det
ar lika sjdlvklart att man stéller sig fradgorna:

e Gar det att 16sa det problem jag har med hjélp av masstransport- och/eller
grundvattenmodellering?

e Ar masstransport- och/eller grundvattenmodellering ett verktyg som kan
l6sa denna fragestéllning helt eller delvis?

Om svaret 4r ja pa bagge dessa fragor kan man gé vidare for att skaffa sig en bild
av vad en grundvattenmodellering skulle innebira ifrdga om arbetsinsats etc.

Forutom att 16sa de specifika fragestéllningarna som modellen forvéntas ge
svar pa ar ett antal mervirden forknippade med modelleringsarbetena. Genom att
bygga upp en grundvattenmodell far man en kontroll av att man ténkt igenom
problemstéllningen ordentligt och inte missar vésentlig och nédvéndig information.
I manga fall far man simuleringsresultat som inte var forvéntade, vilket kan inne-
béra att man har tinkt fel och att den konceptuella modell som uppstélld numerisk
modell baseras pa inte stimmer, eller att man har missbedémt péverkan av en viss
parameter. Inte forvintade simuleringsresultat kan vara mycket klarldaggande och
larorika. Att bygga upp en grundvattenmodell och utnyttja denna for simuleringar
ar ett bra sétt att l4ra sig det aktuella systemet, och vilka faktorer som paverkar
olika observerbara resultat ("vad som péaverkar vad”). Man kan dven prova olika
hypoteser kring hur akvifdren och fororeningen fungerar och beter sig samt
simulera framtida scenarion (s k prediktiva simuleringar). Genom att sétta upp en
grundvattenmodell ”tvingas” man dven att skapa en rimlig vattenbalans éver om-
radet som ger storleksordningar pa grundvattenbildning, grundvattenfldden,

14
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omfattning av in- och utstrémningsomraden m m som underlag for riskbedom-
ningar. Modeller genererar dven mycket pedagogiska resultat for redovisning och
diskussion (Naturvardsverket 2006a).

3.1.1 Exempel pa arbetssatt

Den metodik som viljs beror av ambitionsnivéa och pa beddmning av vad racker
for att 16sa uppgiften?”. Ett antal olika metodiker kan anvindas till exempel:

e  Worst-case scenario

e Kombination av flddesmodell och analytisk berdkning for masstransport

e Scenarioanalys (av olika scenarier for t ex olika typer av efterbehandling)

e Riskmodell - beddmning av influensomréden f6r brunnar och stromnings-
vagar

e Prediktiv modell inklusive olika processer (som dispersion, fastliggning
och nedbrytning)

Vid ett "Worst-case scenario” gors en beddmning av vad som skulle kunna vara det
viérsta tdnkbara fallet. Vid simulering av fororeningstransport kan man till exempel
tdnka sig att man inte "tillgodordknar” sig nedbrytning och/eller fastliggning. Kan
uppsatta atgardsmal eller dylikt &ndé hallas kan modellen ha uppfyllt sitt syfte. Ett
annat vanligt arbetssétt r att upprétta en flodesmodell m h a en grundvattenmodell
varvid flodesméngder, utspiddning, spridningsvégar, etc. berdknas. Med detta
underlag som bas berdknas sedan transporten och spridningen analytiskt med
konventionella transportekvationer (Persson, 2004). Scenarioanalys for olika typer
av efterbehandlingar (t e x ”pump and treat”) dr dven relativt vanligt. Denna typ av
simuleringar visar pa ’vad hinder ifall ....”. Figur 2 visar en sddan simulering for
optimering av placering och kapacitet av saneringspump.

L
L
=4

Figur 2. Figuren visar en simulerad fororeningsspridning. Modellen skall har anvandas till att
vardera en optimal utformning av saneringspumpning (Ramball, 2004)
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Vidare kan modeller anvéndas i syfte att uppritta en riskmodell f6r en grundvatten-
resurs genom att ge svar pa var instromningsomraden till vattenresursen finns etc.
De mest komplexa och komplicerande simuleringarna torde vara prediktiva simu-
leringar av fororeningsspridning som inkluderar dispersion, fastlaggning och ned-
brytning.

3.2 Uppdragsgenomgang
3.2.1 Genomgang av problemstillning med uppdragsgivare

Efter det att man har definierat problemstillning (samt vanligen &ven inventerat
existerande underlagsmaterial och definierat behov av kompletterande undersok-
ningar) ar det viktigt att stimma av detta med bestillaren. Hir méste modelléren
tydligt peka pé vad som kan &stadkommas med olika omfattning av modellerings-
arbete och kompletterande undersokningar. Det dr dven viktigt for modelloren att
peka pé hur hantering av osékerheter kommer att ske.

3.2.2 Uppdrag och uppdragsekonomi

Omfattning av modelleringsarbetet styrs av anbud och upphandling. Dessa kan
vara utformade pa olika sdtt, men ger ramarna for vad som sedan kan utforas inom
uppdraget.

Det ar viktigt och ndodvéndigt att stimma av omfattning och organisation av
uppdraget bade inom egen organisation och med bestéllaren. Detta gors vanligen
vid ett uppstartméte och 16pande projektmdten. En viktig frdga som maste vara 16st
nér uppdraget paborjas dr hur, ndr och av vem granskning av utfort arbete skall
utforas.

3.3 Konceptuell modell

Den konceptuella modellen &r en beskrivning av de geologiska, hydrologiska och
hydrogeologiska forhallandena som rader pa platsen. Den skall inbegripa en god
forstaelse och beskrivning (inkluderande kartor/ritningar i plan och profil) av dessa
lokala forhallanden som skall ligga som underlag for den numeriska modellen.

3.3.1 Flodessituationen

For att skapa en konceptuell hydrologisk och hydrogeologisk modell krivs en god
forstaelse av gillande geologiska, hydrologiska, och hydrogeologiska forhallan-
dena. Dessutom skall anldggningar som stor de naturliga grundvattenflédena sasom
ledningar och ledningsgravar, schakter, bergrum, tunnlar, brunnar, etc. beskrivas
liksom vattenbalansen 6ver omradet. Uppmatta grundvattennivaer och eventuella
floden (brunnar, inldckage till tunnlar, etc.) skall registreras for att senare anvéndas
for kalibrering eller validering av den numeriska modellen.

Ju mer information som vi har, och ju storre erfarenhet av liknande geologiska
forhéllanden och likartade objekt som vi har desto lattare dr det att beskriva for-
hallandena pé aktuell plats, och att konstruera en rimlig konceptuell modell. I detta
steg maste vi ta stéllning till hur mycket vi kan férenkla modellen av en komplex
verklighet utan att vi forlorar detaljer och prediktiv formaga.
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De val som vi gor hér, och nédr vi sedan omsétter denna konceptuella modell i en
numerisk modell, kommer att paverka hur ldng tid det tar att generera indata, hur
vél den numeriska modellen kommer att fungera (betraffande framst konvergens
och stabilitet) och hur flexibel uppbyggd modell &r for onskade och nédvéndiga
modifieringar i samband med kalibrering eller komplettering p g a tillkommande
information.

Niér det géller att beskriva hur omréadet faktiskt ser ut under markytan har vi
god hjilp av geologisk och hydrogeologisk kunskap och erfarenhet. Ju mer vi har
av detta, desto storre dr chansen att vi beskriver geologin och hydrogeologin vil
med ett begrinsat antal borrningar, geofysiska och andra geovetenskapliga under-
sokningar. Vi kan ofta f& god kompletterande information genom att “ldsa

naturen”, t ex kan identifiering av in- och utstromningsomraden i falt anvéndas for
forstéelse av grundvattenflodet. Vidare bor en uppfattning om vattenbalansen,
nederbord, grundvattenbildning, grundvattennivaer, etc. ingd i det konceptuella
arbetet. Figur 3 visar nagra geologiska grundvattenmiljoer i Sverige

Sedimentér berggrund B e
I

Isélvs-
avlagringar

Moran och/eller
svallsediment

Slutna akvifarer

Figur 3. Nagra typiska geologiska grundvattenmiljéer/akvifarer i Sverige (efter Naturvardsverket
1999)
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Det ar ocksé viktigt att skilja pa naturmark, och det som é&r resultatet av schaktning
och utfyllnad. Fororeningar forekommer oftast i samband med dldre industriom-
raden eller vid utfyllnad med férorenade massor. Och dér naturen har en viss grad
av variabilitet och heterogenitet, s& har vanligen fyllnadsmassor en mycket storre
heterogenitet och mdjlig variabilitet. I princip vilka massor som helst kan finnas i
en deponi. Omgivningen ger i detta fall oftast inga svar.

Det ar viktigt att minnas att de naturliga heterogeniteterna aldrig kan beskrivas
helt i en modell varfor forenklingar alltid méste goras. Nér resultaten fran den
numeriska modellen senare erhélls &r det viktigt att stimma av den konceptuella
modellen for att se om de stimmer 6verens och dr rimliga.

3.3.2 Fororeningssituationen

Béde fororeningens kemiska egenskaper och hydrogeologiska/hydrogeokemiska
forhéllanden ar styrande for spridningsscenariot. Det gar alltsa inte att sdga att en
fororening alltid beter sig pa ett visst sétt. Sorption beror bl a pd méngd organiskt
material och kornstorlek i jorden eller sedimentet medan kemiska reaktioner ar
beroende av pH, redoxforhallanden, temperatur, andra l6sta &mnen o s v. I det
foljande redovisas kortfattat olika &mnens egenskaper och viktiga processer for
desamma vid uppréittandet av en masstransportmodell.
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Amnesgrupp Amnets egenskap | Viktiga proces- Ovrigt/Kommentar
ser/egenskaper
MTBE Mkt hydrofila Advektion Bryts inte ned under
Mekanisk dispersion aeroba forhallanden.
Fenoler Flyktiga, Advektion Bryts ned under
mkt hydrofila Mekanisk dispersion anaeroba for-
Nedbrytning (endast hallanden.
omaéttad zon)
Férangning
Aromater Flyktiga, Advektion Bryts ned under
(BTEX) ngt hydrofila Mekanisk dispersion aeroba férhallanden.
LNAPL Nedbrytning
Férangning
PAH Icke-flyktiga, Mekanisk dispersion Tenderar att stanna i
hydrofoba Sorption jorden, relativt per-
(Nedbrytning) sistenta for nedbryt-
Densitet ning.
Bryts ned under
aeroba forhallanden.
PAH Flyktiga, Advektion

ngt hydrofila

Mekanisk dispersion
Férangning
Nedbrytning

Klorerade |6s-
ningsmedel
(ex TCE, vinyl-
klorid)

Flyktiga,
ngt hydrofila

Advektion

Mekanisk dispersion
Foérdngning
Nedbrytning

Redoxférhallanden
viktiga, bryts ned i
syrefattiga miljoer.

Tyngre olje- Icke-flyktiga, Mekanisk dispersion

komponenter hydrofoba Sorption
Nedbrytning
Densitet

Lattare olje- Flyktiga, Advektion

komponenter

ngt hydrofila

Mekanisk dispersion
Foérdngning

Redoxkansliga Icke-flyktiga, Advektion Férdngning endast
metaller hydrofoba Mekanisk dispersion viktigt for Hg.
(ex Cr, Ni, As) Sorption
(Férangning)
Upptag i vaxter
Icke- Icke-flyktiga, Advektion
redoxkansliga hydrofoba Mekanisk dispersion
metaller Sorption

(ex Zn, Ni, Cd)

Komplexbildning
Upptag i vaxter

Innan en transportmodell kan séttas upp behover kélltermen beskrivas, forst

konceptuellt och sedan i programvaran. I detta 14ge behover vi bestimma oss for

vilka processer som skall tas med i berdkningarna av spridningen och dirmed

avgors hur komplex modellen blir. En mer komplex modell blir givetvis mer svar-

arbetat och kalibrering och validering av modellen blir girna svér. En komplex
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modell med manga ingdende parametrar som skall anséttas medfor dven att antal
scenarion som kan simuleras blir manga och ohanterliga inom ramen for ett mindre
projekt. Det ar viktigt att ha en struktur och strategi hur de olika parametrarna
varieras.

Kiélltermen behandlas ofta styvmoderligt av grundvattenmodeller varfor det ar
viktigt att noga tédnka igenom och beskriva vilka forenklingar och antaganden som
gors. [ det konceptuella arbetet bor foljande beaktas (dven om inte allt beaktas eller
inkluderas i modellen):

Hur stort var utslappet:

e halter
e mingder
e volymer

Var skedde utsléppet:

e punktkilla eller diffus belastning
e mittade eller omittade forhallanden (sker utspadning, fastldggning o s v
redan i den omittade zonen)

Under hur lang tid skedde/sker utsléppet:

e en kort begrénsad tid med konstant lackage (t ex tankbilsolycka)
e en ldngre tid med utarmning av kéllan 6ver tiden (t ex deponi)
e konstant lickage (t ex vittring)

Vilka kemiska och fysikaliska egenskaper har &mnet:

e densitet (saltvatten, DNALP, LNAPL)

e IGslighet (organiska &mnens 19slighet dr begrinsade)
e nedbrytning (ja [bensen] eller nej [Pb])

e f{Orangning (ja [bensen] eller nej [Cd])

Yttre faktorer som paverkar &mnets mobilitet och 16slighet:

e utfillning (av t ex PbCOs3)
e komplexbildning (t ex bildar Cu komplex med humusémnen och NHj3)
e pH (Zn) och redox-kénsliga (As) &mnen

Det dr inte alltid alla dessa fragestallningar kan besvaras, det vanliga &r att upp-
tackten av fororeningen sker langt efter att utsldppet skedde, t ex i samband med att
man stdter pa fororeningen i en brunn, i en béck, i samband med exploatering av ett
omrade, etc. Det &r heller inte alltid man vet nér utsldppet skedde, hur mycket
som slépptes ut eller ens exakt vad som slépptes ut.
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Nér bade grundvattenforhéllandena och fororeningen har beskrivits kan arbetet
med att forenkla hydrogeologiska forutsittningar samt sorptions- och reaktions-
forlopp for att ’passa in dem” (idealisering) i programvaran. Vid idealisering av
kalltermen brukar man kunna beskriva kélltermen enligt f6ljande:

e kontinuerliga fororeningskéllor, t ex en férorenad massa som star i jaimvikt
med grundvattnet och som dédrigenom ger upphov till en konstant koncen-
tration i en bestimd volym

o tillfalliga kélltermer, t ex ett tillfalligt spill som tvittas ur jorden under en
begrinsad tid och som sedan transporteras ivig med grundvattnet och
paverkar en nedstroms liggande brunn (exempel Figur 4)

o diffus killa, t ex nitrat ldckage fran jordbruksmarker eller anvdndning av
pesticider over storre omraden

Det ar i detta l4ge viktigt att bestimma hur killtermen skall beskrivas i program-
varan eftersom det renderar i vilka randvillkor som skall anséttas. Det dr viktigt att
modellen inte gors mer komplex dn nddvéandigt, men samtidigt ger svar pa vara
frigestillningar. Till exempel kan man ténka sig att vi soker en framtida koncentra-
tion vid en nedstroms liggande brunn. Kélltermen kan dé beskrivas pa ett konser-
vativt sdtt genom att den inte utarmas for att forenkla modellen. Ger modellen att
de halter som skall klaras gor detta med goda sékerhetsmarginaler, behover vi inte i
programvaran beskriva modellen mer noggrant. I verkligheten utarmas kélltermen
efter ett tag varfor paverkan i t ex en nedstroms liggande brunna far en “’topp” och
sedan en avklingning i paverkan (Figur 4).

Koncentrationens varitation med
tiden iObservationsbrunn 1

Koncentration

Figur 4. Exempel pa haltvariation dver tiden i en observationsbrunn.
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3.3.3 Biogeokemiska processer

I foljande kapitel ges en kort beskrivning av de biogeokemiska processer som styr
fororeningars forekomst, omvandling, utlakning och nedbrytning i en akvifar.

3.3.3.1 SPECIERING AV METALLER I GRUNDVATTEN

Metaller forekommer i olika oxidationstillstdnd. Till exempel kan As férekomma
som -3, 0, +3, +5 laddad jon. I grundvatten forekommer den dock framst i dess
positivt laddade tre- och femvirda form (As™ och As"). I grundvatten bildar dess-
utom As komplex med syre och vite varvid komplexet blir negativt laddad (anjon).
Beroende pa pH och redox kan metallerna inta olika specier (former) vilka kommer
att reagera olika vid fastldggning/adsorbtion till reaktiva ytor i jordmatrix. Olika
specier kan dven vara olika toxiska. Omvandlingen mellan olika former &r komplex
och oxidation, reduktion, ligand-utbyte, utfallning, adsorption och biologiska pro-
cesser paverkar alla vilken form av metallen som kan forvéntas i vattnet. Allt detta
kan inte inkluderas i en transportmodell men det dr anda viktigt att ”ha med sig” da
olika parametervérden for t ex fastliggning kan skilja sig for olika specier av
samma dmne.

3332 VITTRING

Mineralernas nedbrytning och omvandling kallas vittring och delas in i fysikalisk-,
kemisk- och biologisk vittring. Fysikalisk vittring innebér att bergarten eller
mineralerna faller sénder i mindre partiklar utan att den kemiska sammanséttningen
eller den kristallina uppbyggnaden éndras och det &r framforallt temperaturforand-
ringar som paskyndar den fysikaliska vittringen i vart klimat. Kemisk vittring inne-
bar att mineralen omvandlas, 16ses upp i markvitskan och/eller bildar nya
foreningar. Det kan dven bildas nya mineral. Dessa kallas sekundéra mineral.
Exempel dr lermineral och jarn-hydroxyoxider. Markvattnet och grundvattnets
sammansittning (pH, jonstyrka, etc) och forekomst av mikrobiologisk aktivitet

(t ex mykorrhizasvampar) har betydelse for vittringshastigheten vilket gor att man
ibland ocksé talar om biologisk vittring. Vittringen kan ha stor betydelse for
buffringen av ett grundvatten eller for bakgrundskoncentrationer av olika &mnen
vilket i sin tur kan ha betydelse for indata och/eller tolkning av simuleringsresultat.

3.3.3.3 KOMPLEXBILDNING

Komplexbildning innebér att en centralt placerad jon bildar kovalenta bindningar
med omgivande joner, s k ligander. I hydrogeokemiska sammanhang &r den
centrala jonen ofta positivt laddad och liganderna negativt laddade. Bra exempel pa
komplexbildning &r fosfat PO,* som forekommer som H,PO, och HPO,* i grund-
vatten. Precis som for As sa forekommer dock de olika specierna vid olika pH-
forhallanden varfor t ex PO, inte forekommer vid nira neutrala forhallanden.
Exempel pa negativt laddade komplexbindande &mnen &r organiska dmnen,
hydroxyl, klorid och sulfat. P4 samma sétt som for adsorption s dr ocksé kom-
plexjamvikterna olika starka beroende pa de ingdende &mnena. Komplexbildning
har stor betydelse i marksystemet eftersom de okar 16sligheten av &mnen och
komplexet i regel inte deltar i de adsorptionsprocesser som fastldgger &mnen till
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markpartiklarna. Férekomsten av komplexbindande dmnen har salunda stor
betydelse for &mnestransporten, och de har dessutom stor betydelse for toxiciteten
eftersom det ofta &r den fria jonen som é&r toxisk. De bidrar ocksa till 6kad vitt-
ringshastighet i marken.

3.3.34 UTFALLNING OCH MEDUTFALLNING

Med utfillning menas att ett &mne som &r i vattenloslig fas faller ut och bildar en
fast fas. Ett typiskt exempel 4r nir Fe*” oxideras och faller ut som Fe®" (t ex
Fe(OH)3) som ir en fast fas, eller nar A’ faller ut som AI(OH);. I bade de nimnda
exemplen handlar det om en kemisk foréndring, dér det forsta &r en redoxreaktion
och det andra en syra-basreaktion. Olika &mnen har olika benigenhet for utféllning.
Nér det géller metaller sa dr det frimst utfillning av metallsulfider i starkt redu-
cerande jordar eller mojligen tillsammans med karbonat i alkaliska jordar som kan
bli aktuellt. Med medutfallning menas samtidig utfdllning av ett &mne med andra
dmnen. Metalljoner kan t ex féllas ut samtidigt med jarnoxider och adsorberas pé
ytan av den utfillda oxiden. Andra metaller kan ha en tendens att falla ut till-
sammans med kalciumkarbonat.

3.3.3.5 REDOXPROCESSER

Redoxprocesser innebdr ett utbyte av elektroner mellan &mnen. I en redoxprocess
avger ett amne elektroner (oxidation) och ett annat &mne mottar elektroner (reduk-
tion). Amnen som kan delta i en redoxreaktion forekommer allts4 i mer én ett
oxidationsstadium. Ett exempel pé en redoxreaktion dr nir grundvatten som har
transporterats under reducerande forhéllanden och har hdga halter av jarn strommar
ut ur marken och syresitts. Fe bildar oxider och hydroxider i fast fas och kan
observeras som rostroda utféllningar i backbottnar.

4Fe*'(aq) + O, + 6H,0 = 4FeO(OH) (s) + 8H'

Andra redoxkénsliga &mnen &r kvéve, svavel, mangan och arsenik. Det &r i jordar
som &r utsatta for fluktuationer i vattenhalten som redoxprocesserna har betydelse.
Eftersom redoxproceserna éndrar &mnets laddning kommer det paverka dess for-
maga att fastlaggas, fillas ut, etc. och ar darfor viktigt for ett &mnes mobilitet i en
akvifar, se vidare Naturvardsverket rapport 4918 (Naturvérdsverket 1999a).

3.3.3.6 NEDBRYTNING

Nedbrytning kan ske bakteriellt, p g a oxidation eller andra kemiska processer.
Biologisk nedbrytning innebér att organiska substanser bryts ned, varvid ofta andra
nedbrytningsprodukter bildas, av levande organismer. Nedbrytningen kan ske
aerobiskt (med tillgang pa syre) och anearobiskt (utan tillgdng pa syre). Olika
organiska substanser bryts olika litt ned under de olika forhallandena (se Tabell 1).
Gemensamt for den biologiska nedbrytningen ar dock behovet av s k elektron-
acceptorer. En elektronacceptor &r ett &mne som tar emot en elektron under cell-
respirationen och séledes reduceras. Exempel pa vanliga elektronacceptorer i dessa
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sammanhang ar forutom syre (O,), nitrat (NOy"), trevirt jarn (Fe*"), och sulfat
(SO4™).

Ett radioaktivt sdderfall kan dven (rent matematiskt och modellméssigt) jim-
foras med en nedbrytningsprocess. I sin enklaste form kan en nedbrytning be-
skrivas som en exponentiell avklingning (Sracek och Zeman 2004).

3.3.3.7 ADSORPTION

Adsorption innebér fastliggning av fororening och dérvid bade fordrojning och
sankning av fororeningskoncentration i grundvattnet. De olika féroreningar som
tillfors grundvattensystemet kan fastlédggas vid olika ytor pa jordpartiklarna, sedi-
menten eller sprickytorna. Hur mycket som fastldggs beror av amnets kemiska
egenskaper, vilka ytor som finns tillgingliga samt férekomsten av de bada
(koncentration av &mnet respektive specifik yta hos det geologiska materialet).

Exempel pé reaktiva ytor dr lermineral, hydroxy-oxider av jérn, aluminium och
mangan och organiskt material. P4 samma sitt som dmnen kan adsorberas kan dven
desorption av &mnen féorekomma.

Adsorptionen sker i huvudsak genom i) jonbyte, ii) ytkomplexbildning och
iii) hydrofob adsorption. Jonbyte &r den svagaste formen av adsorption vilket inne-
bér att en jonform av ett &mne binds elektrostatiskt till en markpartikel eller -yta.
Hydrofob adsorption innebér att &mnen som ar hydrofoba har en benéigenhet att
fastldggas till organiskt material. I dessa fall 4r darfor méngden organiskt kol
viktig.

De reaktiva ytorna kan vara bade negativt och positivt laddade. De flesta ytorna
ar starkt pH-beroende (Figur 5). For svenska jordar och dir normala pH-varden
forekommer géller att humusdmnen (organiskt material) samt lermineral stér for
den Gverviagande delen av de negativa laddningarna, vilket innebér att dessa ytor
binder katjoner (positivt laddade joner, t ex Ca®"). Det forekommer dven anjonbyte
(negativt laddade joner, t ex HAsO4> genom ytkomplexbildning) p4 liknande stt
pa positivt laddade ytor sdsom jarn-hydroxyoxider.

Ytladdningens beroende av pH

(+)| \WMno2 & sio2 AI203 & Fe203
Lermineral
= =—MnO2 & SiO2
% Alger & Bakterier
3 ) ——AI203 & Fe203
Alger & Bakterier Humus

Lermineral

/

Figur 5. Semikvantitativ diagram av ytladdning som en funktion av pH fér nagra vanliga ytor.
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For en mer detaljerad genomgang av de processer som styr adsorption av kat- och
anjoner, se Naturvardsverket (2006b) eller Espeby och Gustafsson (2001).
Maingden d&mne som kan bindas till en yta &r 4ven en funktion av koncentrationen i
grundvattnet vilket kan jimforas vid en jdmviktsreaktion dér den 16sta midngden av
amnet befinner sig 1 jimvikt med den adsorberade enligt (Sracek och Zeman 2004):

= Cads < Cuq

dar C.gs = mingden av dmnet i adsorberad fas
Caq = mingden av dmnet i 10sning

3.4 Komplexitet

Genom uppréttandet av den konceptuella modellen skapas en forstaelse for flodes-
systemet och fororeningenssituationen. Sedan borjar arbetet med att idealisera detta
for att kunna upprétta en modell for simulering av fléden och spridning av foro-
reningar med grundvatten. Det finns en méngd olika programvaror med olika
komplexitet. I flertalet av de avancerade programvarorna behéver man inte an-
vinda alla funktioner utan de kan dven anvéndas for mindre komplexa modeller, se
vidare Naturvardsverket rapport 5534 (Naturvardsverket, 2006b).

Som utgangspunkt for spridnings- och transportberékningar krivs alltid ndgon
form av flodesmodell vilken dr utgdngspunkt for fortsatta berdkningar av sprid-
ningsmonster och/eller transportberdkningar. Flodesmodellen kan berékna vatten-
balans, stromningsvégar, storlek pa floden och hastigheter, grundvattenbildning, in-
och utstromningsomraden, samt anvéndas vid bestdmning av akvifdrens egen-
skaper etc.

Flodesmodellen kan ofta enkelt kompletteras med s k partikelsparning for att
askadliggora flodesvégar och berdkning av transporttider for grundvattnet. Hinsyn
tas i detta fall inte till diffusion, dispersion, sorption eller ndgon annan process vid
dessa berdkningar och ingen ytterligare indata kravs vilket gor detta relativt enkelt.
Partikelsparning kan ske framat och bakat. Partikelsparningen kan man séledes
anvinda for att spara flodeslinjer fran till exempel en fororeningskélla (framat)
eller for att rdkna bakldnges t ex i fallet vi vill studera risken for att en brunn kan
paverkas (Figur 6). Metoden ger en uppfattning av flodesriktningar och transport-
tider kring en brunn eller fran en fororeningskélla men tar inte hénsyn till utspad-
ning, fastliggning eller ndgon annan process.
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Figur 6. Exempel pa resultat fran baklanges partikelsparning kring en brunn. Bla linjer represen-
terar tryckpotential och den gréna streckade linjen representerar en krosszon i berggrunden.

Berékning av fororeningstransport (masstransport) med hansyntagande till
diffusion, dispersion, sorption och/eller kemiska reaktioner sdsom nedbrytning
kréaver ytterligare indata och programvara eller programmoduler. Typiska sddana
programmoduler &r RT3D och MT3DMS som bédda utvecklats av U S Geological
Survey. Dylika berdkningar ger dock en betydligt battre bild av spridningsmdnster
av fororeningen samt sa kan massbalanser (d v s hur mycket fororening slépper vi

ut och vart tar den vigen) for fororeningen stéllas upp.
k i3

Figur 7. Exempel pa resultat fran masstransportsimulering med MT3DMS samt partikelsparning
(baklanges) kring en uttagsbrunn. Bla linjer representerar tryckpotential och den gréna streckade
linjen representerar en krosszon i berggrunden.
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Man skiljer pa modeller som sitts upp under jaimvikt (s k ”steady state”) och tran-
sienta modeller. En jamviktsmodell visar situationen vid en tidpunkt da hela
modellen dr i jamvikt medan en transient modell &r en modell som beskriver tids-
méssiga variationer av floden, nivéer, transport m m. En sddan modell kréver rele-
vanta tidsserier att kalibrera modellen emot och blir darfor betydligt mer komplex.

Beskrivning av heterogenitet hos akvifiren rorande hydraulisk konduktivitet,
magasinsegenskaper, sorption, nedbrytning, o s v kan goras pa enkla respektive
mycket komplexa sitt.

Sammanfattningsvis kan sdgas att anvindningen av numeriska berdknings-
modeller for berdkning av fororeningstransport kan géras pa manga olika sétt och
alltifran relativt enkla modeller till mycket komplexa modeller kan uppréttas. Det
ar viktigt att modellen inte blir mer komplex 4n att den ger de svar som vi &r ute
efter. Ofta dr en stationdr och transient modell egentligen densamma. Modellen &r
stationdr ndr indata ar stationdra och transient nir indata &r transienta (dvs icke-
stationdra eller dynamiska). Vi definierar ofta en modell som transient da den ar
kalibrerad mot transienta data.

3.5 Val av modellverktyg

Nar det géller val av modellverktyg finns det tva nivaer pa val. Ett dar man tar
investeringsbeslut att kdpa en ny programvara, och en dir det géller att vélja om
det gér att anvidnda befintlig programvara och i sé fall vilken programvara (eller
vilka moduler).

Inkdp av ny programvara ar oftast ett beslut som tas av avdelningschef eller
erfaren specialistkonsult. Vanligen uppgraderar man nagorlunda regelbundet
befintlig programvara. Nir denna programvara vidareutvecklas sa far man genom
denna successiva uppgradering med tiden en mer kapabel programvara. Om det &r
uppenbart att denna programvara inte ar ldmpad (eller 6verhuvud inte klarar av) att
utfora onskade simuleringar i ett projekt skall man Gvervéga att annan programvara
anvands.

I samband med att ny programvara inskaffas brukar det forutom kostnaden for
inkdp dven bli (ibland avsevérda) kostnader for att 14ra sig den nya programvaran.
Inkdpspriset for en ny programvara kan vara marginellt jamfort med kostnaden for
att ldra sig anvénda den nya programvaran.

Nér det géller att ta sig an ett nytt modelleringsuppdrag, blir fragestéllning for
modelloren istéllet vanligen:

e Kan jag modellera den fragestéllning vi har med var befintliga program-
vara?

e Kommer anvindning av befintlig programvara att innebira nagon form av
begrinsning for modelleringsarbetet? I sé fall, 4r detta acceptabelt? Om
inte, vilken programvara klarar av denna typ av fragestillningar?
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En genomgéng av ett antal existerande programvaror och dessa programvarors
struktur har utforts av inom ramen for Naturvardsverkets kunskapsprogram
HALLBAR SANERING (Naturvardsverket. 2006b).

Man maste vid val av modell dven ta stallning hur detaljerad modell man avser
att bygga upp. Detta beror bland annat pa tillgang till indata och pa vilken frage-
stdllning som skall besvaras. ”Ju enklare ju béttre” &r ofta ett gott rdd. Behdvs verk-
ligen 3-dimensionell (3-D) flodesmodellering, eller rdcker 2-D eller 1-D?

For att avgora nddvindig dimensionalitet maste man noga dverviga och utvér-
dera hur fororeningen forvintas sprida sig. Om den kan forvéntas sprida sig som en
plym frén en vél definierad killa som &r liten i forhéllande till akvifarens storlek
och méktighet méste sannolikt modellering och simulering ske i 3-D. Om foro-
reningen harror fran en langstrackt kélla orienterad tvirs grundvattenflodesrikt-
ningen kan modellering och simulering behova ske i 2-D om akvifdren ar méktig.
Fororeningstransport fran en ldng och bred féroreningskilla i en akvifar med
mattlig eller ringa méktighet kan ofta simuleras i 1-D (Figur 8).
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2-D transport

Exemplifiering av paverkan fran
injekteringsmedel vid tunnelbygge.

3-D transport

Exemplifiering av paverkan fran
oljebergrum liggandes i langs- och
tvarriktning mot grundvattenstrémningen.
Bergrum i rétt, féroreningsplym i brunt,
brunnar i grént och ekvipotentiallinjer i
blatt.

Figur 8. lllustration av féroreningstransport i 1-D, 2-D och 3-D.

3.5.1 Olika typer av numeriska modeller

Det finns tva huvudtyper av modeller vilket beror av hur modellerna 16ser de
partiella differentialekvationer som beskriver vattenflodet. Dessa bégge typer ér
FDM-modeller och FEM-modeller. FDM éar forkortning av ”Finit Differens
Modell” men @ven “Finit Differens Metod”. P4 samma sétt &r FEM forkortning av
bade “Finit Element Modell” och “’Finit Element Metod”. Dessa olika modelltyper
beskrivs mer i detalj i exempelvis Pinder och Gray (1977), Anderson och Woessner
(1992) och Domenico och Schwartz (1997).

Négot generaliserat och forenklat kan man séga att finita differensmodeller &r
enklare att forsta, mindre flexibla speciellt betrdffande komplex geometri, och
kraver mindre datorkapacitet. Finita elementmodeller dr pd samma sétt ndgot mer
komplicerade att forstd matematiskt, mer flexibla betrdffande komplex geometri
och kréver nagot mer datorkapacitet. P4 den tiden som stordatorer var rddande
(1970-tal till sent 1980-tal) var Finita Elementmodeller relativt vanliga for olika
typer av grundvattenmodeller. Nir persondatorerna gjorde sitt genombrott hade de
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(i forhallande till stordatorerna) ganska liten berdkningskapacitet. Detta gjorde att
Finita Differensmodeller fick ett stort forsprang vid anvindning pa persondatorer.
Under senare r (fran sent 1990-tal och borjan av 2000-talet) har persondatorerna
blivit sd kraftfulla att finita elementmodeller har bdrjat fa storre spridning igen,
aven for grundvattenmodellering, pa PC.

Det konstateras att en del av skillnaderna mellan FDM och FEM har blivit
mindre uttalade for anvindaren idag i och med att anvandargrinssnittet i manga
program hjélper till att importera, transformera och interpolera olika indata.

Gridutformningen, d v s uppdelningen av modellomradet i celler eller element,
beror pa hur akvifdrens begransningar &r orienterade, forekomst och orientering av
olika egenskapsomraden, och vilka skeenden som kan forvintas.

Nér man anvinder en modell som baserar sig pd4 FDM brukar manualen ange
en storsta skillnad mellan langd och bredd pa celler, samt storsta skillnad i storlek
mellan vissa egenskaper (speciellt hydraulisk konduktivitet eller transmissivitet)
hos angriansande egenskapsomraden. Detta for att man inte skall riskera numeriska
problem (med bristande konvergens) nér man skall utfora sin simulering. Rela-
tionen anges ofta som en kvot eller faktor, till exempel att férhallandet mellan
langsta och kortaste sida pa en cell inte far 6verstiga 5:1. En stor cellh6jd i for-
hallande till bredd/ldngd kan dven ge numeriska problem.

I Naturvdardsverkets Rapport 5534 (Naturvdrdsverket, 2006b) ges en god éverblick
av flertalet av de modeller som kan anvindas for simulering av transport med
grundvatten. Danmarks Miljostyrelse har gett ut riktlinjer och anvisningar for hur
grundvattenmodeller skall sdttas upp (Henriksen et al., 2001) som kan vara till
stod vid modelleringsarbeten.
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Figur 9. Exempel pa hur ett grundvattenmagasin a) representeras i b) en Finit Differens Modell
med "mesh centered nodes”, d v s dar berakningsnoderna ligger i cellernas hérn (efter Domenico
och Schwartz 1997).
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Figur 10. Exempel pa hur ett grundvattenmagasin representeras i ¢) en Finit Differens Modell med "block
centered nodes”, dvs dar berdkningsnoderna ligger i cellernas mitt d) en Finit Element Modell med
triangulara finita element.
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Rent generellt kan man séga att man med en Finit Element Modell (FEM) slipper
generera onddigt manga element jamfort med det antal celler en Finit Differens
Modell (FDM) méste delas in i (Figur 10). Dar modellen skall beskriva processer
med god precision skall element- respektive cellstorleken vara liten. Ett exempel &r
att avsdnkningen vid uttag (pumpning) ur en brunn blir storre ju ndrmare man
kommer en brunnen. Om férhéllandena kring brunnen skall beskrivas rimligt detal-
jerat maste cellerna bli mindre ju ndrmare brunnen de ar.

Motsvarande giller vid transienta (ickestationira) simuleringar. Nar man kan
forvénta stora och snabba fordndringar i tryckhojd bor det tidssteg som modellen
anvander vid berdkningen vara litet. S& dr till exempel fallet ndr man borjar pumpa
i en brunn. Allt eftersom tiden gar kan tidssteget som modellen anvénder vid simu-
leringen sedan forldngas.

Om man har ett egenskapsomrdde med l&g hydraulisk konduktivitet bredvid ett
omrade med hog hydraulisk konduktivitet kan det ibland vara nodvéndigt att
”lagga in dvergangszon(er)” i modellen for att undvika numeriska problem vid
berdkning. Nagon sddan dvergéngszon existerar ofta inte i verkligheten. I detta fall
kommer simuleringsmodellen att i viss utstrickning avvika frén den fysiska verk-
ligheten, for att simuleringsresultaten skall f4 en béttre dverensstimmelse med
verkliga forhédllanden. Kom ihag att en modell alltid &r en foérenklad avbildning av
verkligheten och inte verkligheten sjdlv! En modell beskriver bara vissa aspekter
av verkligheten (Figur 11).

Figur 11. Exempel pa en enkel modell.
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3.6 Inventering och sammanstallning av
underlagsmaterial

Eftersom den 6vergripande problemstillningen och det 6vergripande projektet
sannolikt pagatt ndgon tid brukar det finnas en hel del underlagsmaterial.

I ett tidigt skede av grundvattenmodelleringen kan det kanske ricka med att
skaffa sig en Oversikt av vad for underlagsmaterial som finns, men sa snart omfatt-
ning av modelleringsuppdraget &r klart och man har en budget ar det viktigt att
samla in relevant underlagsmaterial i anvandbar form.

Information som man kan behdva omfattar bland annat:

Topografi
Geologisk information
e Jordarter, berg i dagen
e Jord- och berglagerfoljder
e Bergoveryta
e Tektonik (sprickor, sprickzoner, etc)

Hydrogeologisk information
e Grundvattennivaer
e Ovrig hydrogeologisk information — akvifirens hydrauliska egenskaper /
magasinsegenskaper (frdn provpumpningar och laborationsanalyser)
e Forekomst av saltvatten
e In- och utstromningsomraden
e Grundvattnets sammanséttning (pH, redox, jonsammanséttning, etc.)

Hydrologisk information
e Nederbord
¢ Avdunstning
e Grundvattenbildning
e Vattennivéer och vattenforing i ytvattendrag
e Forekomst av antropogena sénkor och kéllor
o brunnar eller infiltration inom aktuellt omrade
o drénerande objekt (tunnlar etc.) inom aktuellt omrade

Fororeningsinformation
e Forekomst av fororenad jord (omfattning: yta, maktighet, sammanséttning)
e Vattenkvalitet och pavisade féroreningar i grundvattnet

3.6.1 Kvalitet och tillgang pa indata

For att modellera och simulera &mnestransport i grundvatten krivs ett antal ndd-
vandiga indata. Kvalitet, médngd och typ av indata styr hur komplex modellen kan
vara samt vilka resultat som kan forvintas fran modelleringsarbetet. En enklare
flodesmodell som beskriver grundvattensituationen vid jdmvikt krdver en mindre
maéangd indata. En mer komplex modell for transienta forhéllanden (d v s variation
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av floden etc. med tiden) och dir hinsyn dessutom tas till advektion, kemiska
och/eller biologiska processer kraver betydligt mer indata (se exempel i Tabell 2).

Tabell 2. Exempel pa komplexitet fér en grundvattenmodell och krav pa indata, rand- och
begynnelsevillkor

Komplexitet Indata Rand- och begynnelse- Kommentar
(minimum krav) villkor
(minimum krav)
Flédesmodell Transmissivitet, T (K*b) Grundvattenbildning Jamvikt
Tryckniva(er)

Flédesuttag (konstant
tryckniva, flodesvillkor,
uttagsbrunnar etc.)

Partikel- Som ovan Som ovan Jamvikt
sparning Effektiv porositet (ne)
Masstransport Total porositet (n) Som ovan Jamvikt
Diffusion
Dispersion Konstanter/koefficienter for
Sorption respektive process Initiell(a) koncentration(er)
Nedbrytning
Avangning
Transient Som for stationar flodes- Som for stationar flodes- Transient?
flédesmodell modell samt modell samt
Specifik magasinskoefficient Flédesuppgift"
(Ss)
och/eller

vattenavgivningstal (Sy)

" Kréavs i princip for god kalibrering av modellen.

2 Varierar med tiden.

Genom inventeringsarbetet har tillgangen och kvaliteten pa de indata som anvénds
for modelleringsarbeten bedomts. Generellt kan ségas att kvalitet och méngd
varierar stort mellan olika projekt, ofta beroende pa storleken pa desamma. Kvali-
teten pé de data som anvénds i modellarbetet paverkar sjédlvklart de resultat som
erhalls genom modelleringsarbetet. En stor osikerhet i indata genererar en storre
osidkerhet i de resultat som modellen genererar. Vissa trender angdende indata-
kvalitet har dragits vilka presenteras i Tabell 3. Trots osdkerheter finns mervarden
som motiverar modellering. Till exempel méaste vi uppritta en vatten-/massbalans
och gora en kénslighetsanalys over vilka parametrar som kommer att pdverka
fororeningstransporten, utspadningen, etc. Vi kan genomfora olika scenario-
analyser dver fororeningssituationen och ta fram underlag for uppréttandet av
atgards- och kontrollprogram etc.
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Tabell 3. Tillgang och kvalitet pa indata for grundvattenmodeller avsedda for simulering av féro-
reningstransport i grundvatten (Naturvardsverket 2006a).

Indata Kommentar Beddmning, till-
gang/kvalitet
Topografi Overytan / markytan Bra
Geologi Geometri i rum av de geologiska bildning- | Bra - mattlig
arna.
Grundvattennivaer Nivaer och fluktuationer. Mattlig
Grundvattenkemi T ex information som visar pa hydraulisk Mattlig - dalig
kontakt mellan akvifarer, omséattning, etc.
Specificerat uttag / tillfor- Uttag fran brunnar, avsankningar av Mattlig"
sel av vatten grundvattennivaer, konstgjord infiltration
etc.
Akvifarens hydrauliska Hydraulisk konduktivitet, magasinsegen- Mattlig?
egenskaper skaper, effektiv porositet.
Koncentration foro- Halter och antal provtagningar, koncentra- | Mattlig - dalig
reningskalla tionsvariationer och —férdelningar.
Spridnings och fastlagg- Daligt> ¥
ningsegenskaper
Nedbrytning Uppgifter om nedbrytning, konstanter alt Daligt> ¥
Magasinsegenskaper (behdvs vid transienta simuleringar och Daligt?
vid masstransportmodeller)
Grundvattenbildning Daligt”
(naturlig)
Avrinningen eller netto- Bra — regionalt”
nederbord Daligt — lokalt®

Ett typiskt undantag &r dock SGU:s bergrumsanlaggningar dar goda flodesuppgifter

finns fran bortpumpning av instrdmmande grundvatten till bergrumsanlaggningarna
(samt kommunala vattenférsérjningsbrunnar och anlaggningar for konstgjord infiltra-

tion).
2)

3)

4)

Erfarenhet och kunskap finns dock.
Erfarenhet och kunskap synes i stor omfattning saknas.
Erfarenhet och kunskap om parameteriseringen av dessa typer av indata synes i stor

omfattning saknas.
®  Naturvardsverket 2006a

Anm: Observera att god existerande information betriffande geologi, grundvatten-
uttag, akvifarens hydrauliska egenskaper och magasinsegenskaper brukar finnas
vid och i anslutning till kommunala vattentikter, men brukar oftast saknas i andra
sammanhang.

3.6.2

I hela den numeriska modellen kriavs parametervirden. Dessa baserar sig pa infor-
mation som hérrdr fran ett mindre antal punkter dir provtagning, hydraultest eller
andra falt- och laborationsundersokningar har utférts. Hur man interpolerar mellan
dessa enstaka vérden kommer att tydligt pdverka simuleringsresultaten. Man kan
gbra manuell utvardering och interpolation, eller lata nadgot form av dataprogram

Interpolation

interpolera. Det dr inte givet att den datorbaserade interpolationen blir bést, men
det kan vara léttast att i detalj beskriva hur den &r utfoérd. Interpolationsmetod, och
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parametervirden i denna metod méste da anges. Vid manuell interpolation kommer

erfarenhet och bakgrundsinformation att medverka till hur interpolationen gors.

Oavsett interpolationsmetod &r det viktigt vid redovisning av simulerings-
resultat att det klart framgér hur interpolering skett.

3.6.3 Hantering av osdkerheter

Vid hantering av osdkerheter soker man vérdera de mest vasentliga killorna for
osidkerhet och storleken pa osédkerhet for dessa.

Osikerheter beror bland annat pa:

Heterogena eller homogena hydrogeologiska forhallanden

Begrinsad méngd information (fa provtagningspunkter, provpumpningar
etc.) i forhallande till aktuellt omrades storlek och forekommande variation
1 parametervirden

Osikra mait- eller analysmetoder.

Ej sdkert verifierade berdkningsmetoder eller berdkningsprogram.
”Buggar” i datorbaserade berdkningsprogram (som exempelvis kan med-
fora felaktiga berdkningsresultat).

Osikerheterna kan delas upp i olika typer av osékerheter:

Osikerheter betrdffande konceptuell modell
Osikerheter betriffande modellparametrar
Modellosdkerheter

Avsaknad av viktiga mekanismer och processer
Fel, felaktig anviindning av modellen

Vid vérdering av osékerhet kan man genomfora parameteranalyser. Man ser dé pa

osédkerheten hos indata och hur denna slar igenom som osékerhet pa modell-
parametrarna efter kalibrering/validering, samt vad detta i sin tur innebér i form av

osédkerhet pé resultaten. Detta gors exempelvis genom att vérdera osékerhet pa
modellparametrarna vid invers modellering och variera parametrarna t ex 5% for
att se vad det ger for variation pa resultaten.

Osikerheter kan ocksa hanteras genom att man:

Beskriver vilket underlag man anvént sig av samt hur man gatt tillviga vid
uppstillning av modell, och simuleringar.

Soker skaffa rimligt stor mdngd information - och om detta inte later sig
goras antingen inte redovisar nagra simuleringsresultat, eller beskriver
intervall inom vilka resultaten forvéntas.

Verifierar berdkningsresultat mot analytiska 16sningar dir sa gar att gora.
Detta géller i synnerhet vid anvidndning av helt ny programvara, men éven
vid en ny version av etablerad programvara.

Bearbetar indata statistiskt — om tillrdcklig miangd indata for detta finns
Analyserar vad som dr “worst case” respektive “mest sannolikt fall”
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e Gor "Monte Carlo-simulering” dér man anvénder fordelningsfunktioner for
indata

3.6.4 Behov av kompletterande information

Efter det att man inventerat forekomst av underlagsmaterial, och skaffat in den
information som ir litt tillgéinglig méste man vérdera denna. Ar informationen
tillracklig for att bygga upp en grundvattenmodell med den noggrannhet man efter-
strdvar. Om inte, vad for ytterligare information krévs?

I detta moment definieras harefter vad for kompletterande information som bor
inforskaffas. Detta kan innebéra att omfattande féltarbete méste séttas igang. Finns
det tid och pengar for sddant? Eller kan ambitionsnivan betréffande grundvatten-
modelleringen justeras?

3.6.5 Behov av kompletterande kompetens

En annan fraga som &r vél sa viktig r om det behovs kompletterande kompetens.
Har jag/vi den kompetens som behdvs for att utvardera tillgangligt underlags-
material betrdffande geologi, hydrogeologi, hydraulik och kanske framfor allt
betrdffande kemiska fragestillningar? Och for att sedan genomfora och utvirdera
tankt grundvattenmodellering? Finns kompetensen inom aktuell projektorgani-
sation (vart foretag, andra foretag vi samarbetar med inom projektet, eller hos
bestéllaren)? Eller hur kan vi knyta till oss nddvéndig kompetens?
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4 Modelluppbyggnad -
flodesmodell

Nér man bygger upp en grundvattenmodell for simulering av féroreningstransport
uppréttar man forst en flodesmodell, och dérpa lagger man till och aktiverar en
eller flera tilliggsmoduler for berdkning av féroreningstransport.

Niér det géller modelluppbyggnad maste konstateras att den beror dels pa hur
forhallandena ar pa aktuell plats, vilken programvara som anvénds, vilken budget
som modelleringen har, samt pa modelldrens erfarenhet och preferenser. Olika
modellorer gor olika modeller betrdffande ett och samma objekt, men dessa
modeller kan vara mer eller mindre snarlika.

Vissa dverviganden i samband med modelluppbyggnad ar identiska eller
snarlika betrdffande de biagge huvudtyperna av numeriska modeller “finita
differens modeller” och finita element modeller”, medan vissa dvervdganden &r
kopplade enbart till en av dessa metoder. Detta beskrivs mer nedan.

4.1 Arbetsordning

Det &r viktigt att minnas att modelleringsarbetet &r en process. Det ar svért att ge
en generell beskrivning av exakt i vilken ordning som allt skall ske och ju mer vi
modellerar ju mer lir vi oss om det grundvattensystem som vi skall beskriva. Det
ar ofta bra att borja med en mycket enkel (ofta enklare &n man tror) modell for att
fa en uppfattning om storleksordningar pa grundvattenbildning, fléden, hydraulisk
konduktivitet, grundvattennivaer etc. En annan fordel med att stélla upp en enkel
modell i ett initialt skede &r att man kan studera hur sina randvillkor fungerar. Vi
kan t ex snabbt testa om ett uttag kommer péverka vara téta rinder i utkanten av
modellen. I sé fall behdver vi tdinka om och vi har da inte lagt for mycket tid pa
detta. Ligger rdnderna l&ngt bortom eventuell paverkan kan vi kanske istéllet
krympa modellen, o s v. Figur 12 ger en enkel beskrivning éver de huvudsteg
man behdver ta sig igenom for att stélla upp en modell.
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UPPSTALLNING AV FLODES-MODELL

Modell fér grundvatten-
fléden och -riktningar
samt vattenbalans

(e

Begynnelse-
villkor

!

Jamviktsmodell
eller
transient?

Diskretisering |

Randvillkor |

Geologisk
beskrivning och
hydrauliska
egenskaper

Begynnelse-
villkor

Fundera igenom vilka fragestallningar som ar relevanta och
som behover svaras pa. Vilken komplexitet behovs? Vilka
antaganden och forenklingar kan och/eller behdver goras?

Skall vi anvanda en jamviktsmodell eller en transient
16sning? Vad innebar valet for komplexitet, resurskrav, krav
pa indata, etc? Vilka férdelar och begrénsningar har de olika
I6sningarna?

Diskretisering (uppdelning i berékningsceller), orientering av
modellen i koordinatsystem, avgransning av modellen.
Bestam hur geologin skall/kan beskrivas i 3-D.

Bestam vilka randvillkor som skall anvandas for att beskriva
den hydrauliska situationen. Vilka forenklingar kan goras och
vad innebar det fér modellen? Det ar viktigt att veta hur
modellens randvillkor fungerar under olika forhallanden.

Oversatt den konceptuella geologiska, hydrologiska
modellen till en numerisk modell (idealisering). Beskriv
egenskapsomraden och interpolera indata for en
representativ beskrivning av verkligheten.

Vilka begynnelsevilkor skall vi ansétta for modellen? Hur stor
ar grundvattenbildnngen, eller den potentiella
grundvattenbildningen? Vilken initial tryckhojd skall vi
ansatta for modellomradet och dess olika réander, o s v.

Figur 12. Arbetsgang for uppstallning av flddesmodell.

4.2 Diskretisering, orientering och koordinat-
system

En numerisk 16sning av modellen kraver att modellomradet delas upp i berdknings-
celler (Figur 9, Figur 10). Varje berdkningscell har enskilda parametervirden som
beskriver de aktuella egenskaperna (t ex hydraulisk konduktivitet eller fastliagg-
ningsformégan). Uppdelningen av omradet i celler foljer oftast de kdnda geo-

logiska enheterna i omradet déar uppdelningen ar storre i mer “intressanta” omraden

(d v s mindre celler).
Modellens orientering dr ndgot som man maste ta stdllning till speciellt om man
avser att anvénda sig av en finit differensmodell. I finit differensmetod bygger man

upp en modell av celler vars sidor &r vinkelrdta mot varandra. Cellerna kan ha

varierande ldngd, bredd och hgjd.
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For att inte fa alltfor manga celler i en modell kan man forsoka orientera modellen
med en huvudaxel (x— eller y-axeln) 1dngs med dominerande struktur(er). Detta kan
vara langs med en huvudsaklig sprickriktning eller krosszon, eller laings med
huvudriktningen pé en rullstensés eller dalgéng.

Tidigare nér tillgénglig datorkraft var begrdnsad var det viktigt att hilla nere
antalet celler i en FDM-modell for att exekveringstiden (d v s berdkningstiden) i
datorn inte skulle bli for lang. Idag 4r datorkraften betydande i de flest person-
datorer, och skélet att halla nere antalet celler ar snarast att underlétta indata-
hantering.

Fordelen med att ha en huvudriktning i FDM-modellen som sammanfaller med
dominerande geologiska och hydrauliska strukturer dr att man lattare kan beskriva
geometrin (och olika egenskapsomraden) i modellen, och det med farre celler.

'

/

Figur 13. a) Sprickzon beskriven i modell med en huvudriktning parallell med zonens riktning
b) Samma zon beskriven i en modell med huvudriktningar skiljda fran zonens riktning
(kolumnerna ar har orienterade i N-S riktning)

I forra figuren visades hur en vattenférande zon representeras i en FDM-modell.
Eftersom flode i modellen bara berdknas i strikt x- och y-riktning (samt i
z-riktning) maste vid stor skillnad i vattenférande forméga mellan zon och om-
givning en vattenférande zon beskrivas med zig-zack form, d v s flodet i zonen
maste kunna ske helt i zonen.
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En struktur med ldgre vattenforande forméga (d v s som é&r titande) kan dock
representeras med lagre hydraulisk konduktivitet i en cell per kolumn (Figur 14).

iy

y

Figur 14. a) Tatande barriar beskriven i modell med en huvudriktning parallell med zonens riktning
och b) Samma barriar beskriven i en modell med huvudriktningar skiljda fran zonens riktning
(kolumnerna ar har orienterade i N-S riktning)

Nackdelen med att ha huvudriktningar som avviker fran vést-Ost respektive soder-
norr &r att man kan bli tvungen att transformera mellan globalt koordinatsysten
(N-S) och lokalt koordinatsystem for olika indata.

Allmint ar det viktigt att vara uppmérksam pa vilket/vilka koordinatsystem och
héjdsystem som indata finns i. Man bor uppmérksamma att koordinater i “Rikets
nét” kan redovisas i olika varianter, och att ménga kommuner har lokala koordinat-
system. Samma sak géller hjdsystem.

I samband med redovisning av grundvattenmodellering skall tydligt anges
vilket eller vilka koordinat- och hdjdsystem som har anvints.
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Figur 15. Exempel pa hur koordinatsystemet justerats (vridits) for att battre passa de bergrum
som skall beskrivas i modellen.

En tredimensionell FDM modell &r in princip uppbyggd av flera lager som lagts pé
varandra. Vid idealisering av geologiska lager/enheter kan det bli svért att helt
efterlikna verkligheten. Till exempel kan branta sluttningar skapa problem vid
idealiseringen av geologin da det kan bli svart att f4 kontinuerliga lagerflojder i
modellen (Figur 16).

Figur 16. Diskretisering av en sluttning med kontinuerliga (i x- och y-led) lager kan skapa problem
da modellen far svart med kontinuerligheten hos lagren utan att skapa manga celler.

Finita Element Modeller brukar vara betydligt mer flexibla nir det géiller att
hantera olika geometriska data (som avgransning av akvifaren, sprickzoner etc).
Hur flexibel en FEM-modell &r beror dock pa vilken typ av finita element som
utnyttjas.
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Figur 17. Exempel pa en typ av finita element ("quadratic isoparametric elements”), med bade
hérnnoder och mittnoder pa elementens sidor. Med denna typ av finita element kan &ven kom-
plexa geometrier beskrivas med ett fatal element (frdn Naturvardsverket 1985).

4.3 Modellavgransning

Den numeriska modellen kan inte ha en obegrinsad utstrickning, utan méste
avgransas. Dess yttre grins (d v s begransning eller avgrinsning) i en viss riktning
kallas pé engelska for boundary. Villkoren som géller vid gransen kallas “boundary
conditions”. P& svenska anvinder man ofta uttrycken rand och randvillkor. Detta
kommer fran ett matematiskt synsitt. Begreppet “rand” heter i plural ’rdnder”.

Modellen maste ha en sddan rumslig omfattning att den inkluderar de forlopp
och processer som skall studeras. Vidare méste modellens avgransningar (“rédnder”)
vara vil definierade, och kontrollerbara. En modellrand maste dven den efterlikna
verkligheten, och far inte infora ndgon stdrning i det omrade i modellen, som
belyses av simuleringarna, sé att simuleringsresultaten blir felaktiga.

4.3.1 Val av lagen for modellrand

For att vi skall kunna definiera forhallanden (randvillkor) vid modellens yttre
begransningar (d v s modellens rdnder) méste vi ha god information vid dessa
lagen. Alternativt méste det gé att anta forhallanden med god sékerhet.

4.3.2 Typ av modelirand

De olika typer av modellrdnder som brukar finnas &r:

e Nollflodesrand - tit rand
e Konstant tryckhdjd

e Infiltration

e Drin

e Konstant flode

e Variabel tryckhdjd

e Variabelt flode
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e Rand med inducerat flode
e Fast gradient

Nollflédesrand - tit rand: Denna typ av rand motsvarar en helt tit begransning
(eller mojligen en begransning med sa 1agt flode detta kan bortses fran i for-
héllande till 6vriga floden i modellen). Detta kan exempelvis vara ett tétt berg i
anslutning till en genomslapplig jordakvifar, eller en spont som ar tdmligen (men
inte helt) tit. En nollflédesrand kan ocksa ldggas langs en stabil stromlinje. I detta
senare fall sker grundvattenstromning ju lings med randen, men inte tvérs den.

Konstant tryckhojd: Vid en rand med “’constant head” rader en konstant
tryckhojd. Denna kan variera fran cell till cell, eller vara lika for hela randen. Vid
en transient (icke-stationdr) simulering kan tryckhdjden ibland definieras att variera
over tiden enligt angivna virden. Vi far da en rand med variabel tryckhojd. Sjoar
och andra ytvatten beskrivs ofta som konstanta trycknivaer. Det resulterar i att sjon
kan fungera som bade killa och sinka beroende pa om grundvattennivan ligger
under eller 6ver den bestimda trycknivan.

Infiltration: Denna typ av randvillkor appliceras oftast pa det Gversta lagret i
modellen for att simulera grundvattenbildningen eller mojlig grundvattenbildning.
Det &r ofta svart att i félt bestimma grundvattenbildningen och man kan med fordel
anvénda sig av andra modeller som é&r specifikt utformade for att berdkna detta
(exempel pa sddan modell 4&r DRASTIC, se Knutsson och Morfeldt, 2002). En
annan mdjlighet &r att bestimma grundvattenbildningen genom modelleringsarbe-
tet. Grundvattenbildningen &r en funktion av nederborden, evapotranspirationen,
hydrauliska egenskaperna hos de geologiska enheterna samt topografin.

Drin: Ett randvillkor som kan anséttas for att efterlikna en drinering, t ex en
ledningsgrav dir grundvattnet vid en viss trycknivé avleds. I de celler dar man
ansatt ett dranvillkor kommer inte trycknivan att Gverskrida den valda/ansatta
dréneringsnivéan. Detta randvillkor kan med fordel anvindas for att simulera
ytvattenavrinning genom att man ansétter en drin strax under markytan over
utstromningsomraden (eller hela modellen).

Konstant flode: Vid denna typ av rand ansétts over tiden konstant flode. Detta
skulle kunna vara ett flode i langdriktningen i en storre grusas, pa stort avstand fran
uttagspunkter eller infiltration. Om flddet varierar 6ver tiden, och detta ar av
betydelse, maste simuleringen utféras som transient och flodet ansétts att variera
over tiden enligt angivna virden. Detta fall ger en rand med variabelt flode.

Rand med inducerat fléde: I detta fall ansitts en referenstrycknivd som mot-
svarar trycket pa ett visst avstand fran det verkliga ldget for randen, samt en
konduktans som anger hur genomslépplig randen &r (enligt specificerad definition).
Inflodet vid randen beror pa hur mycket trycknivan kommer att avsidnkas vid
randen jamfort med referenstrycknivdn. Om det inte blir ndgon avsdnkning blir det
inget inflode. Och ju storre avsidnkning desto storre blir inflodet vid randen. Pa
detta vis kan man sitta en rand nidrmare en brunn eller annan drénerande anordning
dn vad annars hade varit lampligt.

Brunnar: Bade uttags- och infiltrationsbrunnar &r en typ av flodesvillkor déar
flodet kan varieras med tiden eller hallas konstant. (Om brunnar egentligen skall

45



HALLBAR SANERING
Rapport 5692 — Modeller for transport och spridning av féroreningar fas 2

riknas som randvillkor rader det delade meningar om, eftersom uttaget vid en 3-D
modell sker ”inne” i modellen och och inte vid en yttre rand).

4 4 Indata — flodesmodell

441 Allmant

Nar man ansétter indata till en ny modell ar det viktigt att ge bra indata sa att
modellen fungerar frén borjan. Om man ansétter mycket indata, och mycket
detaljerad indata for att modellen skall bli sa lik verkligheten som mojligt kan man
hamna i situationen att modellen inte fungerar nir man vil skall ”kdra” den. Med
mycket indata blir ’felsdkningen” mer omfattande och svéarare, 4n om man borjat
med en enklare modell som efter hand forfinas och detaljeras. ”Ju enklare ju béttre”

giller oftast. Man skall bara inkludera den information som &r ndédviandig i
modellen.

4.4.2 Egenskapsomraden

Nir det géller att urskilja olika egenskapsomraden identifierar man olika geo-
logiska enheter som kan tinkas ha likartade hydrauliska egenskaper. Goda geo-
logiska kunskaper och erfarenheter, samt en vil genomarbetad konceptuell modell
ar bra utgangspunkter. Darefter géller att tilldela dessa omraden riktiga egenskaper.
Dessa fas béast om man i filt kan testa de olika geologiska enheterna med hjilp av
hydraultest. Vissa test ger mycket lokal information, som exempelvis slug-test eller
vattenforlustmétning (med korta métintervall) i kdrnborrhal i berg. Andra test som
storskalig provpumpning kan ge information 6ver och betriffande stérre omraden
om de utfors pa lampligt vis. Resultaten fran hydraultest jimfors med annat
material som kan ge information om hydrauliska egenskaper. Kornstorleksanalyser
och lagerméktigheter 4r normalt mest intressanta hér.

Om inga eller f& hydraultest tidigare har utforts dr det onskvért att fa ett antal
nya sédana test utforda. I annat fall fir man borja med att anvinda “handboksdata”,
grova bedomningar och oversiktliga berdkningar av hydraulisk konduktivitet fran
kornstorleksdata.

4.4.3 Nederbord, avdunstning och grundvattenbildning

Nederbord, evaporation, transpiration (ibland evapotranspiration) och grundvatten-
avrinning/bildning &r ytterligt betydelsefulla indata vid grundvattenmodellering,
men relativt svéra att hantera. Figur 18 &r en principskiss dver vattenbalansen for
ett tempererat barrskogsomrade i Norden (efter Knutsson och Morfeldt, 2002).
Vattenbalansen for ett omrade kan skrivas:

P=ET+ Rs + Rg - AM/At

dar

= Nederbord (Precipitation)
ET = Evapotranspiration (avdunstning frdn markyta och vegetation)
Rs= Ytavrinning
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Rg= Grundvattenavrinning/bildning
AM/At = Magasinsforandring

Principskiss over i A
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barrskogsomrade i Norden L
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Figur 18. Principskiss 6ver vattenbalansen i ett tempererat barrskogsomrade i Norden (efter
Knutsson och Morfeldt, 2002). De streckade pilarna visar att det ibland finns en storre potentiell
grundvattenbildning respektive evapotranspiration.

Observera att i detta uttryck omfattar magasin sévél sjoar, vattendrag, ométtad zon
och grundvatten. Vid mer detaljerade studier av mindre omraden soker man skilja
mellan magasinsfordndringar i dessa olika magasin.

Beroende pa vilket tidsperspektiv man ar intresserad av (medelvirden over
langre tidsperiod eller skeenden under kortare tid) blir hanteringen och behovet av
indata olika. Om man betraktar medelvérden eller jamviktstillstdnd 6ver en ldngre
period kan man vanligen bortse frén magasinsforandringar. SMHI har tagit fram ett
antal kartor som anger medelvirden pa nederbord, avdunstning respektive medel-
vérden pa avrinning.

Mojlig grundvattenbildning pé en given plats styrs dels av vilken maximal
mingd vatten som finns tillgénglig vid aktuell tidpunkt, hur genomslappligt jorden
eller berget &r samt aktuella gradienter. Vid vertikalt flode dr gravitationsgra-
dienten I = 1 (om ingen ddmning av vatten sker vid markytan), medan den gradient
som styr grundvattenflddet (och vidare borttransport av infiltrerat vatten) kan vara
mycket liten, d v s mycket mindre &n 1.

Detta kan illusteras med f6ljande exempel. Grundvattenflodet i berg sidledes
frén ett flackt bergsomrade blir mycket begrénsat pa grund av liten gradient.
Infiltrationen till berg blir i detta fall begransad av den langsamma borttransporten.
Detta kan dven beskrivas som att infiltration forhindras eftersom grundvattnet star
vid bergsoverytan. Skulle det sedan byggas en tunnel (som inte titas) genom
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samma bergmassa kommer borttransport av grundvatten att ske d&ven genom
inldckage till tunneln. Detta senare flode kan ha betydligt storre flodesgradient
eftersom det &r riktat i huvudsak vertikalt. Genom att tunneln byggs kan vi séledes
forvinta oss att ytavrinningen frén omradet minskar, och infiltration till berget
oOkar. Detta visar pé risken med att bestimma grundvattenbildningen till ett (for
lagt) konstant vérde for ett stationért tillstdnd, och sedan anvénda samma konstanta
grundvattenbildning for en helt annan situation dir gradienterna i grundvatten-
magasinet blir helt annorlunda.

Om man 6nskar modellera transienta férhallanden under en period maste indata
ha ldmplig tidsupplosning. Mitta nederbdrdsdata och berdknade avdunstningsdata
kan bestillas fran SMHI.

Vid grundvattenmodellering dr den s k nettonederbérden av sérskilt intresse,

d v s den nederbord som inte avdunstar. Nettonederborden ér detsamma som den
totala avrinningen (P-ET). Nettonederborden fordelar sig olika dver &ret och dver
landet beroende pa temperatur och nederbord vilket illustreras nedan.

Vattenbalans

160

mmm Nederbord
140 -

Potentiell avdunstning

(mm/manad)

jan feb mar  apr maj jun jul aug sep okt nov  dec
Manad

Figur 19. Exempel pa vattenbalans (efter Knutsson och Morfeldt, 2002).

48



HALLBAR SANERING
Rapport 5692 — Modeller for transport och spridning av féroreningar fas 2

4.4.4 Hydraulisk konduktivitet

Vid simulering av stationért grundvattenflode racker det att ange hur vatten-
genomsléppliga de olika geologiska enheterna &r. Detta beskrivs m h a den sé
kallade hydrauliska konduktiviteten (K).

Nér vi studerar och diskuterar vattenflode i pordsa media som exempelvis jord
(eller sprickor i berg) ar det viktigt att klart skilja pa olika hastighetsbegrepp nér
det géller vattnets flode. Vid grundvattenstromning kan tre olika hastighetsbegrepp
urskiljas (enligt Carlsson och Gustafson 1991):

a) Grundvattnets bruttohastighet (v) eller Darcy-hastighet definierad som
grundvattenflodet per tvirsnittsarea bestdende av sdvél porer (sprickor)
som fast material. Betecknas ibland med q i annan litteratur (t.ex.
Domenico och Schwartz, 1997).

b) Grundvattnets nettohastighet (v,) eller transporthastighet som utgér den
hastighet med vilken en vattenpartikel transporteras mellan tva punkter i en
akvifar.

¢) Grundvattnets punkthastighet (v,) som dr grundvattnets verkliga hastighet 1
en punkt.

Grundvattnets bruttohastighet eller Darcy-hastighet (v) kan uttryckas genom
Darcy's lag (endimensionellt fall):

\% grundvattnets bruttohastigheten i flodesriktningen (m s™)
Q vattenflode (m s™)

A= tvirsnittsarea vinkelritt flodesriktningen (m?)

K= hydraulisk konduktivitet (m s™)

Oh/dl = hydraulisk tryckpotentialskillnad (dimensionslds)

dar

Grundvattnets nettohastighet (v,) och det advektiva flodet kan uttryckas:

K 0Oh
v,=——— (ms")
n, 0Ol
dér va=  grundvattnets nettohastighet i flodesriktningen (m s™)
n.=  effektiv porositet (dimensionslos)

Vi maste i modellen ansétta antingen hydraulisk konduktivitet for olika lager eller
alternativt transmissivitet (T) for hela akvifaren. Sambandet mellan dessa para-
metrar ar:

T=Kxb
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dar
T = transmissivitet (m* s™)
K = hydraulisk konduktivitet (m s™)
b = vattenférande méktighet (m)

Eftersom man vanligen inte har en homogen lagerfoljd s& berdknas horisontell
transmissivitet (i horisontell riktning) som summan av transmissiviteten i n lager:

T=XK;xb;

dér
i = nummer pé respektive lager (gér frén 1 till n)
n = antalet lager

Om simuleringarna avser transienta forhallande (dvs icke-stationéra forhallanden)
maste dven bra virden ges for magasinskoefficienten.

4.4.5 Magasinsegenskaper

Vid transient simulering med fluktuerande trycknivaer och grundvattenfloden kravs
kdnnedom om akvifirernas magasinsegenskaper. Med detta menas hur stor volym
vatten som kan dréneras fran en enhetsvolym vid en trycknivésénkning om 1 m.
Detta kallas vattenavgivningstal (specific yield, Sy, enhetslost). Vid en fri grund-
vattenyta (Oppen akvifér) dr den drénerbara volymen vatten ungefar densamma
som den effektiva porositeten, m a o om vi sdnker grundvattenytan med 1 mi en
sandakvifar med en effektiv porositet om 30 % kommer vi minska magasinet med
0.3 m*/m* grundvatten. En sinkning av en fri grundvattenyta innebér dven att
transmissiviteten, T, hos denna akvifar kommer att minska. Varierande grund-
vattennivéer ger varierande transmissivitet.

Vattenavgivningstalet for vara vanliga jordarter finns tabellerat i t ex Knutsson
och Morfeldt (2002).

For en sluten akvifér innebér en trycksidnkning att kornskelettet komprimeras
och att vattnet expanderar ndgot. Detta medfor att den méngd vatten som kan avges
fran en enhetsvolym ur en sluten akvifar kommer vara betydligt mindre dn for en
Oppen. Méangden vatten som kan avges ur en sluten akvifar per enhetsvolym kallas
magasinskoefficienten (S,, m") (Knutsson och Morfeldt, 2002). Magasinskoeffi-
cienten kan variera mycket och ligger i storleksordningen 10 - 10° m™'. Magasins-
egenskaperna bestdms bést genom provpumpning eftersom man da kan bestimma
och kontrollera uttagsfloden mot trycknivéer i uttagsbrunnen och observations-
brunnar mot tiden (se exempel Figur 21).

4.4.6 Densitetspaverkat flode

Beroende pa vilken typ av fororening det &r fraga om kan fororenat vattnet vara
bade léttare och tyngre an det (inte fororenade) vattnet som ursprungligen finns i
akvifdren. Vatten med hogt innehall av salter kan ha en densitet som dr hdg, medan
vatten fororenat av litta kolviten kan ha en 14g densitet.
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Nar det vatten som tillfors (d v s infiltrerar) till en akvifar har en densitet som
avviker fran den densitet som vattnet i akvifdren har kommer det tillférda vattnet
att beroende pé sin densitet antingen “flyta ovanpa” eller ’sjunka ner” jimfort med
den flodesvéag vattnet skulle ha tagit om det hade samma densitet som vattnet i
akviféren.

I ndrheten av en kustlinje, eller dir det av geologiska skél finns relikt salt-
vatten, aterfinns det tyngre saltvattnet under det sota grundvattnet. Saltvattnets
densitet dr (forutsatt att sammanséttningen motsvarar havsvattens samman-
sittning):

p=1000+0,741S (kg/m’)
dér S = salinitet i promille (%o).

Ett exempel pa densitetsstyrt flode nér lakvattnet har hogre densitet &n det i
akvifaren forekommande rena sotvattnet ges i Figur 20.
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Figur 20. Férorening fran lakvatten fran en avfallsdeponi. Fran Gedda och Ejdeling (1987).

I figuren syns tydligt hur lakvattnets hogre densitet gor att As-fororeningen forst
sjunker och ddrefter transporteras i grundvattenstromningens riktning, for att sedan
“tvingas upp” till ytligare nivaer nir grundvattnet méter saltvatten. Saltvattnet ar
hér tyngre dn bade sotvatten och lakvatten och bildar en kil in frén kustlinjen.

4.4.7 Existerande faltdata

Féltdata (forutsatt ritt utvirderade) ar alltid battre &n data framtagna med indirekta
metoder eller “handboksdata”. Handboksdata kan dock vara bra att ha som jam-
forelse med erhéllna féltdata for att kontrollera rimligheten i de resultat/indata som
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anvinds i modelleringsarbetet. Existerande faltdata dr viktiga att kunna utnyttja.
Detta innebér att det vanligen &r vl vart modan att utféra “arkivgravning” for att fa
reda pé vilka redan existerande féltdata som kan finnas.

4.4.8 Faltundersokningar

Nya faltundersokningar &r oftast nddvandiga. Dessa kan omfatta geofysiska under-
sokningar (seismik, geoelektrik, georadar m m), borrning av nya observations- och
provtagningsbrunnar, métning av grundvattennivaer i befintliga och nya observa-
tionspunkter (ofta med hogre tidsupplosning an tidigare) samt olika si kallade
“hydraultester”. Exempel pé sddana ar ”slug-test” och provpumpningar for att fa
sa bra data som mgjligt betrdffande hydrauliska grundvattenmagasinets (eller
magasinens) hydrauliska egenskaper. For att sérskilja vilka sektioner av en brunn
och den geologiska formation i vilken denna ar utford, kan man anvinda sig av s k
”flowlog”. Man bor dock vara uppmarksam pa féljande i samband med undersok-
ning av forekomst av fororening och féroreningstransport i grundvatten:

¢ Vid provpumpning kan man riskera att pumpa vatten som &r fororenat.
Detta kan stora den befintliga féroreningsbilden, samt kan dven innebéra
att man maste rena uppumpat vatten innan detta kan aterforas till grund-
vattenmagasinet eller sldppas till recipient.

¢ [ samband med att pumpbrunn eller observationsbrunnar utfors finns risk
att man penetrerar titande lager. Man kan saledes skapa nya transport-
vagar for fororeningarna.

Riskerna ovan maste vigas mot den béttre information om grundvattenmagasinet
som erhalls genom ett storskaligt hydraultest, d v s provpumpning. Beskrivning av
utforande och utvirdering av provpumpningar beskrivs i mer detalj exempelvis i
Carlsson och Gustafson (1991), Driscoll (1987), Fetter (1994), Freeze och Cherry
(1979), Kruseman och De Ridder (1990), Langguth och Voigt (1980), Osborne
(1993) och Todd (1980). Exempel pa en utvardering av en icke-stationér prov-
pumpning visas i Figur 21.
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Figur 21. Exempel pa en utvardering (m h a Theis typkurvemetod) av en icke-stationar prov-
pumpning.

4.4.9 Prediktion av hydrauliska parametrar

Hydraulisk konduktivitet: Kornstorleksférdelningen hos ett naturligt sediment
ger goda mdjligheter att karakterisera detsamma. Flera olika metoder har tagits
fram att korrelera olika hydrauliska egenskaper till ndgra kornstorlekskurvan i sin
helhet, eller till karakteristiska korndiametrar eller sorteringsmatt. Négra av de
vanligaste av dessa ér:

Hydrauliskt karakteristisk korndiameter: - vanligen d;o
Mediankorndiameter - dsg
Sorteringsgrad (uniformity) - U=dso/dio
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Figur 22. Utvardering av d1o och dgo fran en kornstorleksférdelningskurva.

Ett antal forfattare har angivit samband mellan en karakteristisk korndiameter
(vanligen d;() och hydraulisk konduktivitet enligt:

K=Cxd’ (dér C &r en konstant som bestdms frén experimentella data,
se nedan)

Den troligen mest vélkidnda och sannolikt mest anvénda formen av denna ekvation
brukar bendmnas ”Hazen's formel” efter Hazen (1892). I denna version anges ekva-
tionen gilla for vilsorterade sandiga material (U = dgo/d;o < 5):
K =116 x 10* x d;y* (Kim/s,dim)
Ekvationen férekommer dven ofta med andra enheter &n Sl-enheter:
K=0,0116 x d;s (Kim s, di mm)  Blandade enheter
K =1000 x d¢* (Kimd',dimm) Blandade enheter
I Langguth och Voigt (1980) redovisas ett diagram framtaget av Beyer och
Schweiger (1969) i vilket virdet pa konstanten C varierar bAde med materialets
sorteringsgrad och med dess lagringstithet. Detta innebar att ekvationen kan

tillimpas pa nagot mer osorterade sandiga och grusiga sediment. Sambanden visas
1 figuren nedan.
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Figur 23. Varde pa konstanten C i ekvation for berékning av hydraulisk konduktivitet som funktion
av sorteringsgraden (U = deo/d10) for sand och grus. | figuren visas sambandet for I6s packning,
medeltat naturlig packning och tat packning. Efter Langguth och Voigt (1980) baserat pa Beyer
och Schweiger (1969).

Det finns andra likartade ekvationer, exempelvis av Fair och Hatch (1933) som é&r
framtagna for att berdkna hydraulisk konduktivitet for mindre vélsorterade jordar.

Porositet och effektiv porositet: Effektiv porositet 4r ndgot omsténdligt att
bestimma experimentellt. Denna parameter kan bestimmas genom laboratorie-
analys, varvid ett jordprov drdneras. Parametern kan dven bestimmas pa olika sétt i
falt, dels genom att volumetrisk vattenhalt in situ bestdms m h a radiometriska
metoder i samband med att grundvattensankning sker (naturlig eller orsakad genom
provpumpning). Och slutligen kan den effektiva porositeten (for stdrre volymer)
bestimmas genom utvirdering av provpumpningsdata.

Eftersom alla dessa metoder har sina svarigheter och ér relativt tidsddande ar
det ofta intressant att utnyttja litteraturdata (empiriska data — erfarenhetsdata) eller
korrelativa metoder. Naturligtvis &r detta betydligt mer osékert 4n experimentella
metoder, men kan ge snabba och grova virden for dverslagsberdkningar. I tabellen
nedan ges intervall for effektiv porositet for olika geologiska material.
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Tabell 4. Effektiv (eller kinematisk) porositet ne i nagra olika akvifartyper. Fran Carlsson och
Gustafson (1991)

Akvifar Effektiv porositet ne
Grus - Sand 0.05-0.2

Moréan 0.01-0.1
Homogent kristallint berg 0.0001 — 0.001
Sprickzon i kristallint berg 0.001 -0.01
Sedimentar berggrund 0.005-0.05

En annan vig att uppskatta effektiv porositet for sandiga jordar &r att anvénda fol-
jande relation (Naturvardsverket, 1985):

ne =0,452+ 0,045 x In K (dér K anges i m s™)
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Figur 24. Porositet (n) som funktion av sorteringsgraden (u = deo/d+0) for sand och grus. | figuren
visas sambandet for 16s packning ("lockere Lagerung”), medeltat naturlig packning ("mittlere
naturliche Lagerung” och tat packning ("dichte Lagerung”). Efter Langguth och Voigt (1980)
baserat p4 Beyer och Schweiger (1969).
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Figur 25. Relativ andel av fast bundet porvatten (s, = nc/n ) respektive dranerbart porvatten
(so= no/n ), som funktion av hydraulisk konduktivitet hos sand och grus. | figuren visas sambandet
for 16s packning ("lockere Lagerung”), medeltat naturlig packning ("mittlere natlrliche Lagerung”
och tat packning ("dichte Lagerung”). Efter Langguth och Voigt (1980) baserat pa Beyer och
Schweiger (1969).

57



HALLBAR SANERING
Rapport 5692 — Modeller for transport och spridning av féroreningar fas 2

En uppskattning av effektiv porositet skulle da bli: n.=n X s,
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Figur 26. Total porositet, dranerbar porositet och ej dranerbart vatten som funktion av kornstorlek.
Fran Knutsson och Morfeldt (2002) som refererar att figuren ar efter Todd (1959). Langguth och
Voigt (1980) anger att ursprunget baserar sig pa Eckis (1934). Max 10% kornstorlek innebéar att
10% av materialet ar storre an angiven kornstorlek, dvs 10 % ar kvarvarande material vid denna
siktstorlek. Detta motsvarar 90 % passerande material vid diametern, eller dgo.

Figur 26 ovan ar vél spridd och vilkénd, men idag &r forutsittningarna for hur den
tagits fram inte vil kénda. Hur pass vélsorterade eller osorterade de sediment eller
jordarter som data i figuren tagits fran framgar inte av senare referenser. Denna
figur &r 1 huvudsak pedagogisk. Detta eftersom den visar att vid mindre kornstorlek
har sedimenten storre specifik yta, och darigenom 6kar andelen hart bundet vatten,
samtidigt som det finns betydligt farre grova porer som ar létt dranerbara. I senare
upplaga (Todd, 1980) finns inte ldngre Figur 26 med.

Observera att handboksdata tagna fran tabeller bor enbart anvéandas for Gver-
siktliga berdkningar som avser att visa storleksordningar, samt som forsta approxi-
mation till dess att faltdata har kunnat skaffas. Betriffande berdkning av dver-
slagsvérden pa hydrauliska egenskaper frén kornstorleksinformation, maste man
vara uppmaérksam pé vilka begrdnsningar som géller for respektive ekvation, sé att
dessa ekvationer inte tillimpas felaktigt.
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5 Modelluppbyggnad - mass-
transport av fororeningar

Fororeningar kan transporteras i grundvattensystemet som ldsta joner, komplex,
partikulért bundna eller i egen fas. Den drivande kraften for transporten ar tryck-
potentialskillnader eller forekommande koncentrationsgradienter i grundvatten-
systemet. Spridning av fororeningen paverkas till stor grad av dess egna egen-
skaper samt den omgivande geologin med dess fysikaliska och kemiska
forhallanden.

Simulering av masstransport, med hénsynstagande till omblandning, spridning,
sorption och kemiska reaktioner, i grundvattensystemet medfor att en rad ytter-
ligare parametrar (biologisk nedbrytning, adsorption, etc.) maste bestimmas och
kalibreras vilket medfor att modellens komplexitet okar.

Transport och spridning av ett &mne i ett grundvattensystem sker genom
advektion (konvektion), dispersion och diffusion. Om féroreningen (eller vatten-
16sning av den) ar lattare eller tyngre &n det icke fororenade vattnet kan vi fa en
densitetspaverkad stromning. Stromningen kan ske som 1-fasstromning (vatten-
l6slig fororening) eller 2-fasstromning (ej eller mindre vattenloslig fororening). Till
det kommer ett antal kemiska reaktioner sdsom adsorption, nedbrytning och utfall-
ning. Dessa processer medfor ndgon form av fordréjning, utarmning och/eller
omblandning eller utspddning av den losta foreningen.

Samtliga ovan nimnda processer &r olika viktiga vid olika forhéllanden.
Exempelvis ar diffusionsprocesser inte viktiga vid ett mycket snabbt flode, ned-
brytning inte aktuellt for metaller o s v (Tabell 1). Infor uppsittning av mass-
transportmodellen dr det viktigt att en konceptuell forstaelse av systemet finns for
de processer som kan forvéntas padverka masstransporten. Huruvida de senare verk-
ligen skall beaktas i simuleringen beror pa hur nira sanningen man behover
komma. Eftersom flera av processerna innebér en fordréjning eller en utspadning
av en 16st forening kan en konservativ betraktelse av systemet vara fordelaktigt om
syftet med modelleringen dnda kan nas. Da kan man minska komplexiteten sam-
tidigt men pé bekostnad av stringensen. Alternativt kan en kinslighetsanalys goras
for att visa att vissa processer inte paverkar resultatet i relevant omfattning. Dessa
processer (som inte paverkar transporten och spridningen) kan dé eventuellt ute-
slutas ur modelleringsarbetet.

5.1 Arbetsordning

Vid uppstéllning av masstransportmodellen behdvs nya indata betraffande rand-
och begynnelsevillkor for parameterisering av de geologiska formationerna och
fysikaliska och kemiska egenskaper samt de aktuella fororeningarna.

Figur 27 beskriver arbetsordningen med uppséttningen av masstransport-
modellen. I de foljande kapitlen beskrivs sedan hur de vanligaste transport-, sprid-
nings- och kemiska processer som alla pdverkar masstransporten i en akvifér kan
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beskrivas i en modell. Vidare finns exempel p& parametervirden for respektive
process, forklarande bilder samt referenser till andra mer omfattande killor.

UPPSTALLNING AV MASSTRANSPORT-MODELL

begynnelsevillkor

begynnelsevillkor

Fororenings-
transport med
grundvatten

Kalltermen

Sankor

Kemiska och
fysikaliska
egenskaper

Transport-
mekanismer

Sorptions-,
kem. & fys.
mekanismer

Fundera igenom vilka fragestéliningar som ar relevanta
och som behdver svaras pa. Diskutera vilken komplexitet
som behdvs samt vilka antaganden och férenklingar som
kan och som kanske behdver goras.

Beskriv hur féroreningen ar spridd i tid och rum samt vilka
halter och mangder som férekommer samt om kallan ar
permanent eller utarmas med tiden. Arbetet skall bl a
resultera i hur randvillkoren for transportmodellen satts.

Beskriv relevanta sénkor (brunnar, ytvatten, etc)
konceptuellt. Observera att sdnkor beskrivna som
randvillkor i fldides-modellen kan paverka
transportmodelleringens resultat.

Beskriv féroreningens kemiska och fysikaliska egenskaper
konceptuellt innan de beskrivs i modellen. Viktiga kemiska
egenskaper ar l6slighet, adsorptionsegenskaper,
nedbrytningspotential och utfallning.

Advektion och dispersion maste i princip alltid behandlas.
Ar grundvattenflddet langsamt kan &ven diffusionen
behdva beaktas i modellen. Ev kan det s k peclet-talet
bestdmmas for att bestdmma om dispersions- eller
diffusionsprocessen ar av éverordnad betydelse for
omblandning och spridning.

Bestam vilka sorptions-, kemiska och fysikaliska
processer som ar av 6verordnad betydelse for
spridningsberakningen och darfor skall beaktas i
modellen.

Figur 27. Protokoll fér arbeten med uppsattning av masstransportmodell.

5.2 Modellavgransning

Det kan vara bra att borja med en storre flodesmodell och sedan gora en mindre
masstransportmodell. Detta innebér att man far en rimligt god bild av hur flodes-
situationen ser ut i grundvattenmagasinen i omradet innan mer i detalj studerar

fororeningstransporten. Tabell 5 beskriver behov av indata beroende pa modellens

komplexitet.
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Tabell 5. Modellens komplexitet och krav pa indata

Komplexitet Krav pa indata
Dispersion Dispersionskoefficient
Diffusion Diffusionskoefficient
Sorption Fordelningskoefficienter
Skrymdensitet
Porositet
Nedbrytning Nedbrytningskonstanter’
Kemisk reaktion Halveringstider’

Andra beskrivningar av reaktionsférlopp

! Uttrycks ofta pa samma vis i programvaran/koden

5.3 Indata - masstransport

5.3.1 Egenskapsomraden

Att urskilja olika egenskapsomraden och ansétta rimliga varden pa indata for
modellering av advektion, diffusion, dispersion, adsorption och nedbrytning ar
svart. Det krévs en genomténkt strategi for att vart modelleringsarbete inte skall bli
onddigt tids- och resurskrdavande, komplicerat eller svarttolkat. Vi bor tidigt i
arbetet fundera igenom och eventuellt testa om nagra av processerna ér av under-
ordnad betydelse for var simulering och dérfor kan forenklas och/eller uteslutas.
Till exempel kanske nedbrytningen ”gar s& langsamt™ att den processen inte
kommer péverka/minska den forviantade koncentrationen i en nedstroms liggande
brunn eller s& kanske spridningen genom diffusion kommer vara av underordnad
betydelse pga en hog stromningshastighet. For att modellera ett &mnes spridning
behover vi forst beskriva dess egenskaper och sedan det medium som dmnet
transporteras i.

Niér det géller att urskilja olika egenskapsomraden identifierar man olika
geologiska enheter som kan ténkas ha likartade egenskaper med avseende pa
transportprocesserna. Goda geologiska, kemiska och biokemiska kunskaper och
erfarenheter, samt en vdl genomarbetad konceptuell modell 4r bra utgangspunkter.
Dérefter géller att tilldela dessa omraden riktiga egenskaper. Dessa fas bast om
man i falt kan testa de olika geologiska enheterna i kombination med laboratorie-
forsok. Vissa test ger mycket lokal information medan andra test, sdsom spar-
amnesforsok, ger en mer lokal/regional bild av spridningsforhéllandena. Hand-
boksdata och grova bedémningar kan anvindas for scenario-analys och worst-case
scenarion.

De indata som behdvs beror saledes pa hur komplex modellen (Kapitel 3.4)
skall vara samt vilket arbetssétt (Kapitel 3.1.1) som tillimpas. Den typ av infor-
mation som direkt eller indirekt genererar indata till modellering av transport-
processer varierar beroende av vilken process som avses. Nedan listas nigra av de
viktigare storheterna som kan behdva bestimmas for modellering av respektive
transportprocess.
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Advektion
e Grundvattenflode
e Hydraulisk konduktivitet
e Effektiv porositet

Dispersion
e Skalan for studien/spridningen
e Heterogeniteter hos det pordsa transportmediet
e Kornstorleksfordelning
e Grundvattnets hastighet

Diffusion
e Konceptrationsskillnader
e Amnets kemiska egenskaper
e Grundvattnets hastighet

Adsorption och jonbyte
e Amnets kemiska egenskaper
o molekylens laddning, sammanséttning och storlek (specie)
o formaga till komplexbildning
e Jorden och/eller bergets egenskaper
o specifika yta
o laddningsforhallanden (kan variera vid t ex olika pH)
o organsikt innehall i jorden (god adsorbent for organiska amnen)
e Grundvattnets kemi
o jonstyrka och sammansittning
= konkurrens om absorptionsplatser
= komplexbildning
= pH
= redoxforhallanden

Nedbrytning
e Redoxforhédllanden
e Grundvattnets sammanséttning
e Syreforhdllanden
e Tillgéng pa elektronacceptorer
e Temperatur
e Forekomst och tillvixt av mikroorganismer

5.3.2 Advektion

Advektion innebir att ett &mne transporteras 16st med vattenflodets medelhastighet
som en bulktransport helt utan spridning eller fastldggning (Sracek och Zeman,
2004). Den drivande kraften &r tryckpotentialskillnaderna i akvifaren och
hastigheten med vilken d&mnet transporteras ér proportionell mot den hydrauliska
gradienten (Domenico och Schwartz, 1997). Masstransport med advektion innebér
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att man utgér fran att flodet har en jimn hastighet (Figur 28). Detta 4r som vi kom-
mer att se nedan en kraftig forenkling av verkligheten da fler processer inverkar pa
transporten. Det finns flera sitt att uttrycka den advektiva transporten med Darcy’s
lag, en enkel beskrivning &r (Sracek och Zeman, 2004):

J,=v,n,C=vC (kgm”s")

dar J , = masstransport (kg m?s™)
v = nettohastighet i flodesriktningen (m s™)

n
v = bruttohastighet
n, = effektiv porositet (dimensionslos)

e

C = koncentration (kg I™")
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Figur 28. Har visas transport av en férening med enbart advektion efter a) ett punktutslapp och
b) med en kontinuerlig kallterm och c) i sektion for fallet med kontinuerlig kallterm.

5.3.3 Diffusion

Molekylar diffusion &r en spontan process som sprider ett 16st &mne som ett
resultat av virmerorelser hos molekylerna vilket medfor spridning. I en koncen-
trationsgradient kommer 16sta &mnen att transporteras fran ett omrdde med hogre
koncentration till ett 14gre. Masstransporten &r saledes proportionell mot koncentra-
tionsgradienten. Den hér processen kan alltsd pagé dven i stagnant vatten (v = 0)
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eller till och med i motsatt riktning av flodet. Denna process beskrivs enligt Ficks
forsta lag genom:

J,=-D, 8£ (kg m?s™)
ox

dér J , = masstransport (kg m?s™)
D, = effektiv diffusionskoefficient (m” s™)

C = koncentration (kg m™)
X = avstand (m)

Diffusionskoefficienter for &mnen i fria vattenvolymer minskar med dkad
molekylvikt och ér relativt létta att &terfinna i litteraturen (Tabell 6). I en akvifar
maste dock jonerna folja en ldngre transportvig runt mineralkornen och i porerna
och dérfor dr den molekyléra diffusionen i ett grundvattensystem inte lika snabb
som i ett Oppet vattenkérl. Darfor anvands den effektiva diffusionskoefficienten
(D.) som séledes dr mindre an diffusionskoefficienten (D,,) for fritt vatten och de
forhaller sig till varandra enligt (Sracek och Zeman, 2004):

1
D,=D0—
]
dar 0= volumetrisk vattenhalt

7, = tortuositet

Tortuositet ar relationen mellan den slingrande flodesstrackan (1.) och raka vigen
mellan de tva punkterna (1) dar (Bengtsson, 1996):

T, =<

/

Ett vilsorterat material har ett lagre véirde pé tortuositet &n ett osorterat.
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Tabell 6. Diffusionskoefficient, Dy, for fritt vatten (Domenico och Schwartz, 1997)

Katjon Dw Anjon Dw
(10-10 m?2 S'1) (10-10 m?2 s-1)

H* 93,1 OH" 52,7
Na* 13,3 F 14,6
K* 19,6 cr 20,3
Cs* 20,7 Br 20,1
Mg>* 7,05 HS 17,3
ca* 7,93 HCOy 11,8
sr# 7,94 COs% 9,55
Ba®* 8,48 SO% 10,7
Mn?* 6,88

Fe? 7,19

cr* 5,94

5.3.4 Dispersion

Med dispersion forstés i en utspridning av féroreningen utdver transport genom
advektion och diffusion. Dispersion kan delas upp i tvd komponenter, dels
mekanisk dispersion och dels molekylér diffusion.

Den mekaniska dispersionen beror pé varierande flodeshastighet i ett pordst
media. Flodeshastigheten varierar i bade porskala och storre skala. I porskalan &ar
olika porer (i ett material som i sig 4r homogent) olika stora och olika langa och
detta medfor att vi fran ett flodestvérsnitt till ett annat far en fordelning av olika
transporttider. Vissa vattenmolekyler har en kort transporttid, och andra har en lang
transporttid.

| U N

=
1/- //ﬁ‘\&": T I//

Figur 29. Beroende pa flédesvag far olika vattenmolekyler olika transporttid mellan tva olika
punkter, eller snarast mellan tva olika flodestvarsnitt (efter Bengtsson, 1996).
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I en mer makroskopisk skala kan vi konstatera att de flesta sediment har en viss
heterogenitet i form av vixellagring etc. I grovre sediment dr den hydrauliska
konduktiviteten storre 4n i finkornigare sediment. Dérigenom finns det snabbare
flodesvégar och langsammare dito.

komdulbivitet

Figur 30. Bilden visar ett exempel pé lager (i en jordprofil) med olika hydraulisk konduktivitet (efter
Naturvardsverket, 1985).

I naturliga lagerfoljder forekommer ofta lager med olika hydraulisk konduktivitet.
Aven tydliga lager har en begriinsad utbredning. Om man har god information
betriffande olika lagers méktighet och utstrackning kan detta inkluderas i en
modell. Det innebér i sa fall att modellen kommer att berékna olika flodesvagar och
olika flédeshastighet. Ofta vet man bara medelvérden pa hydraulisk konduktivitet
for vissa punkter i en geologisk bildning. Hela variationen i flodeshastigheter méste
da inkluderas i dispersiviteten.

En lag dispersivitet ( & ) innebér att utspridningen av fororeningen blir liten
p g a sma skillnader i flodeshastighet. Flodet sker i sa fall i ett material och system
som dr relativt homogent. Dispersiviteten lings med stromningsriktningen kallas
longitudinell, den mot strémningsriktningen vinkelréta dispersiviteten kallas
transversell respektive vertikal. I de flesta fall ér o, > o, > ), .

Dispersionen dr matematiskt analogt med diffusionsprocessen. I en akvifir med
en grundvattenstromning kan den mekaniska dispersionen och molekyléra
diffusionen inte sérskiljas utan ett gemensamt uttryck, hydrodynamisk dispersion
anvénds:
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D, =a,v, +D,

dér D. = hydrodynamisk dispersion
o, = longitudinell dispersivitet
D. = effektiv diffusionskoefficient (m*s™)
v, = nettohastighet i flddesriktningen (m s

Da det advektiva flodet narmar sig noll (v — 0), tex ilera, serviatt D, =D,

d v s den hydrodynamiska dispersionen ar lika med diffusionskoefficienten.
Dispersionen &r dock inte konstant utan ékar med transportstrackan pa grund av att
akvifdrernas inneboende heterogeniteter och dispersiviteten kan variera sa mycket
som mellan 107 till 10* m (Gelhar et al, 1992). En tumregel ér att dispersiviteten &r
ca 1/10 av transportstrackan. Den mest kdnda matematiska beskrivningen av hur
dispersiviteten varierar med transportstrackan har dock Xu och Eckstein (1995)
gjort (Figur 31):

a, =0.83(log Ly )**"

Dispersivitet

1.E+05

1.E+04

L
a, =54,

1.E+03

1.E+02

a, =0.83(log Ly )**" _—
//

1.E+01 /

o /

1.E+00 1.E+01 1.E+02 1.E+03 1.E+04 1.E+05

Skala (m)

Longitudinell dispersivitet (m)

Figur 31. Longitudinell dispersivitet mot transportstrackan av féroreningen (efter Gelhar et al.
1992).
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Som synes kan dispersiviteten variera en hel del och forsiktighet bor iakttas vid
parameteriseringen. En kdnslighetsanalys kan dock ofta latt goras for dispersi-
viteten for att bedoma hur den péverkar resultaten av simuleringen.

Vattnets hastighet (v) och jordens kornstorlek (d,,) dr de faktorer som paverkar
den hydrodynamiska dispersionen mest. Genom att studera kolonnférsok kunde
Pfannkuch (1962) beskriva forhallandet mellan den hydrodynamiska dispersionen,
diffusionen och vattnets hastighet (Figur). Med hjilp av det s k Peclet-talet kan
man bestimma om advektion eller diffusion och dispersion dr den dominerade
omblandnings- och transportmekanismerna. Detta forhéllande kan anvéndas vid
uppréittandet av modellen och kdnslighetsanalysen av de olika parametrarna for att
fokus skall hamna pé “rétt” parameter. Peclet-talet uttrycks med (Bear, 1972):

_ Vndm
D

e

NPE

dar Npe = Peclet-tal
v, = nettohastigheten hos flodet (m )
d, = karakteristisk flodeslingd, medelldngd av sedimentpartiklarna (m)

For laga Npg (<0,01) dndras inte forhallandet mellan D /D, vilket indikerar att
diffusion dr den dominerande processen. Vid 6kande Npg (0,01 - 4) dr ombland-
ningen inte endast beroende av diffusion utan dven disperson och vid hogre Npg
(4 - 10*) dominerar mekanisk dispersion.

DL/De

1.E+03 ¢
1.E+02 ¢

1.E+01

1.E+00 4 /

[ Molekylar Mekanisk
[ diffusion dispersion
dominerar 4 4 dominerar N
1.E-01 PR A B T P 4 P P L 4
1.E-03 1.E-02 1.E-01 1.E+00 1.E+01 1.E+02 1.E+03
Vdm /D€

Figur 32. D./D. som funktion av Peclet-talet Npg, baserat pa experimentella data fran kolonnférsoék
(efter Perkins och Johnson, 1963).
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5.3.5 Adsorption

For att bestimma jordens formaga att adsorbera ett amne vid olika koncentrationer
anvénds s k adsorptions-isotermer varav Langmuir och Freundlich isotermer 4r de
mest kiinda. Ar forhallandet linjirt mellan méngden adsorberat och 16st imne kan
ett s k Ky-vérde anvindas for att beskriva forhallandet. Detta kommer dock endast
gélla over vissa koncentrationsintervall, vid hdga halter kommer antalet tillgéngliga
adsorptionsplatser bli 6verméttade m a p pa fororeningen. [sotermerna bestims
empiriskt genom t ex batch-experiment (skak-lakforsok). Den adsorberade
maéangden plottas sen mot koncentrationen i Idsningen (grundvattnet) och den
adsorberade méngden kan beskrivas enligt bl a f6ljande isotermer (Figur 33 och
Figur 34; Sracek och Zeman, 2004):

Ky/linjar K, = (;9 (1kg™h)

dar K4 = fordelningskoefficient
S = adsorberad méngd av dmnet
C = halten i grundvattnet

Ett hogt K4 virde innebér saledes en starkare adsorption.
Freundlich S=K,C" (kg™

dar K = Freundlich fordelningskoefficient
n = ytterligare en koefficient (vanligen mellan 0,7-1,2)

Har tar man hénsyn till att adsorptionsplatserna blir upptagna allt eftersom
koncentrationen av &mnet okar.

S _ SmaxKLC

== 1 kg
I+K,C (ke

Langmuir

dar Ky = Langmuirs fordelningskoefficient
Smax = maximala méngden som kan adsorberas
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S (mg/kg)

Stark fastlaggning

—— = Svag fastlaggning

C (mg/l)

Figur 33. Linjar adsorptionsisoterm (Kg). Ett hdgre K4 varde innebar en starkare adsorption.

I Naturvardsverkets rapport 5536 (Naturvardsverket 2006b) har man bestidmt inter-
vall for K4-vérden for ett antal metaller under olika pH-forhallanden, lerhalter och
halter organiskt material (Tabell 7). For mer information om respektive &mne samt

beskrivning av forslag pa framtagande av K4-virde, se Naturvardsverket (2006b).
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Tabell 7. K¢- varden for metaller (efter Naturvardsverket, 2006b)

Amne MARK-FORHALLANDE
Metall pH=4,5 pH=6 pH=7,5
lerhalt = 0% lerhalt = 10% lerhalt = 20%
org C =3% org C =2% orgC=1%
Kq (1 kg™) Ka (1 kg™) Kq (1 kg™)
Sb >1000 100-1000 10-100
As 100-1000 >1000 100-1000
Ba 10-100 100-1000 100-1000
Pb >1000 >1000 100-1000
Cd 10-100 100-1000 >1000
Co 10-100 100-1000 >1000
Cu 100-1000 >1000 100-1000
crt 100-1000 >1000 >1000
cr® >1000 100-1000 10-100
Hg >1000 >1000 100-1000
Mo >1000 100-1000 10-100
Ni 10-100 100-1000 >1000
Se >1000 100-1000 10-100
Ag 100-1000 >1000 >1000
Sn >1000 >1000 >1000
\'} >1000 >1000 100-1000
w >1000 >1000 100-1000
Zn 10-100 100-1000 >1000

Som synes varierar K4-virderna mycket och stora osidkerheter foreligger. Dessutom
varierar fordelningskoefficienten med halten varfér samma Ky-vérde inte kan
anvéndas 6ver hela koncentrationsintervallet. Istéllet kan Langmuir eller
Freundlich-isotermerna anvéndas. Bestimning av dessa kriaver dock ett mer
omfattande laboratoriearbete och kan knappast bestimmas experimentellt inom
ramen for ett mindre projekt.

Det ar viktigt att vid framtagande av K4 viarden beténka vilken fastfas-analyser
som anvinds for berdkningen. Eftersom vissa fororeningar sitter inbundna i mycket
svarlosliga kristallina strukturer skall sidana analyser inte anvédndas. Vid berdkning
av K, skall den fastlagda (d v s kemiskt lakbara) andelen av &mnet tas med i berdk-
ningen, se vidare Naturvardsverket (2006b).
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Langmuir och Freundlich isotermer

80

60 R

” =g Freundlich (K=1,5; n=0,7)
4 = = =Freundlich (K=1,5; n=1,2)
Langmuir (Smax=30; K=0,1)
= = Langmuir (Smax=30; K=1,5)

S (mg/kg)
ey
o
~

0 10 20 30 40 50 60
C (mgl/l)

Figur 34. Exempel pa Freundlich- och Langmuir-isotermer (efter Domenico och Schwartz, 1997).

For organiska &mnen har det visat sig att en den linjdra fordelningskoefficienten,
K, relativt bra kan bestimmas genom:

Kd = Kocfoc

dar K, = fordelningskoefficienten mellan &mnet bundet till organiskt kol
och bundet till vatten
f,c = viktsfraktionen organiskt kol i marken

Nér K, och f,. dr kdnda kan Ky bestimmas, f,. kan 1itt bestimmas pa laboratorium
medan K, ar svarare. Det finns dock en god relation mellan K, och 'K, som finns
tabulerat for manga dmnen (Tabell 8). Relationen mellan K, och K, finns vil
beskriven av ett antal forfattare (Domenico och Schwartz, 1997) och skillnaden
sinsemellan &r inte stor (Figur35):

logK, =-0,21+logk,, Karickhoff et al, 1979

logK,, =0,49+0,72logkK,, Schwartzenbach och Westall, 1981

logK, =0,088+09091logK,,  Hasset et al, 1983

! Fordelningskoefficienten mellan &mnet i oktanol och vatten.
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Forhallande mellan Kow och Koc

= = =Karickhoff et al 1979
== = Schwartzenbach och Westall 1981
Hasset et al 1983

Log Koc

0 1 2 3 4

log Kow

Figur 35. Férhallandet mellan Ko och Koy, for olika bestdmningar.

Kom ihag att organiska &mnens 18slighet varierar stort vilket maste tas hénsyn till
vid koncentrationer som ndrmar sig 19sligheten.

Tabell 8. Tabulerade K, varden for MTBE och BTEX-amnen (USEPA 2006).

Amne Kow
MTBE 11
Bensen 83
Toluen 300
Etylbensen 1100
Xylen 894

Vid modellering av masstransport anvénds ofta en s.k. retardationsfaktor (fordroj-
ningsfaktor) for att simulera den fordrojning och utspadning som adsorptions-
desorptionsprocessen medfor. Retardationsfaktorn bestims genom:

R="r =142k,
1% n

c

ddr v, = vattnets nettohastighet
V. = dmnets transporthastighet
P, = skrymdensiteten (kg dm™)
n. = effektiva porositeten
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Termen p, /n beskriver den mingd (kg) material som &r i kontakt med 1 1 vatten.
Nir p, och Ky ér konstanta dr R dimensionslos. Om t ex R = 4 sd innebdr det att
fororeningstransporten ar 4 ganger sd l&ngsam som vattnets hastighet.

Rikneexempel

Berikna transporthastigheten (v.) for bensen i en akvifar.

Forutsittningar:
K=1x10"ms"

h/1=0,001

n. = 0,25

p,=1.8kg dm™

foe = 0,01 (1%)

logK,w (bensen) = 1,92

Losning:
Den advektiva transporthastigheten (nettohastigheten) berdknas:

—4
v, :£ﬁ2&0,001:4x10"7
n, I 025

ms™ eller 12,61 m ar’

Vi tar logaritmen av bada sidornai K, = K __f, och far:

long = IOgKoc +10gfoc

Byter vi ut log K, mot 0,49 +0,72log K
1981) far vi:

(enligt Schwartzenbach och Westall,

ow

logK, =0,49+0,72logK, +log f,. =0,49+0,72x1,92 +10g0,01 =-0,1276
=>

K, =10"""" eller 0,75 1 kg

Retardationsfaktorn berdknas genom:

o L8
R=1+(")K, =1+
(n) ¢ 0,25

e 3

0,75=6,4

Transporthastigheten for bensen blir séledes:

v, 1261

=197 m ar"

v, =
bensen R 6, 4
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5.3.6 Nedbrytning

Kemiska reaktioner, ldngs med transportstriackan i grundvattnet, innebér att tids-
faktorn maste inkluderas i reaktionen som sker. Antag att ett &mne (A) reagerar och
omvandlas (t ex vid biologisk nedbrytning) till en produkt (P), 4 — P . Hastig-
heten av denna reaktion kan beskrivas genom (Keily, 1997):

0:e-ordningens reaktion — a— = ko
t
] . oC
1:a ordningens reaktion — a— =kC
t

C
2:a ordningens reaktion — a— =k,C 2
t

déar C = koncentrationen av dmnet
t = tiden
ko=mol I s
k] = S_1

ky=1mol!s!

Integrerar vi ekvationerna ovan far vi ekvationer som ar direkt anvéndbara for
beskrivning av ett reaktionsforlopp sasom biologisk nedbrytning av ett &mne.

Eftersom d&mnets koncentration l4tt kan métas vid olika tidpunkter kan en kurva
plottas och koefficienten bestimmas for de givna forhallandena (36). Halve-
ringstiden (t;» [dag™]) 4r ett begrepp som ofta anvinds i modelleringssammanhang
och som beskriver den tid det tar for midngden av &mnet att halveras. Halverings-
tiden beror av flera olika forhdllanden beroende av vilken reaktion som beskrivs.
For nedbrytning dr kinnedom om syreforhéllanden viktiga p g a att nedbrytning &r
starkt beroende av huruvida aeroba eller anaeroba forhéllanden géller. Om man
integrerar de olika ekvationerna for 0:e, 1:a och 2:a ordningens reaktioner och loser
dessa for halveringstiden (se t ex Kiely, 1997) far man:

0:e-ordningens (integrerad) C, =C, —k,t

Halveringstid ~ ¢,,, = 2—0 (dag™)

. . —k
1:a ordningens (integrerad) C,=Cye™

0,693

Halveringstid ¢, = ’T (dag™)
1
2:a ordningens (integrerad) —=—+k,t
t 0
. 1 N

Halveringstid ¢,,, =——— (dag")

k,Cy
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Figur 36 nedan visar hur reaktionsforloppet A — P sker 6ver tiden. Reaktionsfor-
loppet kan t ex vara nedbrytning av bensen i en akvifar eller avdunstning av xylen
frén en vattenyta alternativt reaktion med ett annat amne varvid miangden av &mne
A minskar over tiden.

Reaktion (A->P) enligt 0:e, 1:a och 2:a ordningens reaktioner

100

90

80

70 A

60 -

= = =1:aordningen (k=0,25)
50 -

= = (:e-ordningen (k=0,01)
2:a ordningen (k=0,001)

40 -

Koncentration (mg/l)

30

N
N

N

20

10

..--
0 —————
0 30 60 90 120 150 180 210 240 270 300 330 360

tid (dagar)

Figur 36. Exempel pa ett reaktions- forlopp illustrerat genom en s k 0:e, 1:a respektive 2:a ord-
ningens reaktioner.

Halveringstider for organiska &mnens biologiska nedbrytning i grundvatten finns
relativt val dokumenterat (Howard et al, 1991) men varierar mycket beroende pé de
platsspecifika forhéllandena da de bestéims av tillgangen pa syre eller annan
oxidant. Saknas oxidant avstannar nedbrytningen. Detta innebér att kalibrering av
en modell med hiansynstagande av kinetik och halveringstid ir mycket komplicerat.
En kénslighetsanalys av systemet eller en worst-case approach ar ofta lamplig.

Tabell 9. Halveringstider for BTEX-amnen i
grundvatten (fran Howard et al, 1991).

Amne Grundvatten
ti
(tim™)
Bensen 240-17280
Toluen 168-672
Etylbensen 144-5472
Xylener 336-8640
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6 Korning av numerisk modell

Innan prediktiva simuleringar kan utféras maste modellen kalibreras. I samband
med att man ldgger in indata i modellen &r det nddvéandigt att kontrollera att
modellen dr “kdrbar” och att resultaten ser ndgorlunda rimliga ut. Man kan
mdjligen séga att denna process ar en forsta grov kalibrering.

Om modellen rdknar men inte avslutas pa rétt sitt (d v s inte uppnar konver-
gens) kan det foreligga numeriska problem i modellen. Dessa kan bero pa ett antal
olika forhéllanden. Vanligt betrdffande FDM-modeller ar att det i sé fall i modellen
finns for stora skillnader i storlek mellan nérliggande celler, det finns for stora
kontraster i hydraulisk konduktivitet mellan celler, eller att celler med avvikande
egenskaper ligger helt inbdddade i annat egenskapsomréde.

Ett vanligt alternativ &r &ven att modellen réknar “néstan ritt” men att kri-
terierna for att konvergens skall anses ha uppnatts dr strangare dn vad modellen
med givna parametrar klarar. Normalvirdet (“default”) i modellen kan vara att
berdknad grundvattenniva i tva pa varandra foljande iterationer (berdkningssteg)
inte far avvika mer 4n maximalt 0,01 m négon stans i modellen.

Om modellen nar en l6sning som innebér att variationen i berédknad grund-
vattenniva mellan tva pa varandra foljande tidssteg dr 0,03 m sker da inget normalt
avslut av berdkningarna. Denna variation kan emellertid vara helt acceptabel, men
modelloren méste dé ange detta som berdkningsforutséttning for den berédknings-
algoritm (’numeric engine”) som &r vald. Och man bor senare d4ven ange i rapport
att noggrannheten i berdkning av trycknivéer ér ldgre 4n normalt.

Om konvergens inte uppnds kan man alternativt byta berékningsalgoritm, till
en som ar mer ldmpad for den kombination av geometri och indata som man har.

6.1 Kalibrering och validering

Kalibrering i egentlig betydelse innebir att man pa ett objektivt sitt justerar
modellen till dess att (en pa forhand definierad grad av) dverensstimmelse mellan
konstaterade forhéllanden och av modellen predikterade forhallanden (trycknivaer,
flodesméngder etc) erhalls.
Kalibrering innebdr att modellen och dess parametervdrden justeras sd att

simulerade nivder, floden, transporttider, koncentrationer, etc. overensstammer
med uppmditta virden for kalibreringsperioden. Fér att sedan kunna virdera hur
bra modellen dr kalibrerad och overensstammer med verkligheten bor den testas
mot oberoende data (d v s data som den inte dr kalibrerad mot). Det kan t ex vara
fran en annan tidsperiod eller fran uppmdtta nivder eller floden som ej anvints for
kalibreringen. Detta kallas validering.

6.1.1 Kalibrering mot vilka data

De data som oftast finns tillgéngliga att kalibrera mot &r dagens forhallanden.
Dessa forhdllanden &r lattast att konstatera, och det 4r mojligt att komplettera dessa
data om nddvéndigt. For att pé ett sikert sétt kunna prognostisera forhallanden som
avviker fran dagens forhallanden ar det 6nskvart med data som avviker fran
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varandra. Grundvattennivéer under torrare eller vatare forhallanden (girna extrem-
forhallanden) samt fran innan dagens brunnar eller drinerande objekt i form av
dréneringar, avloppsledningar eller tunnlar utférdes ar 6nskvérda. Finns inga
historiska data kan man vara tvungen att antingen folja upp nivé- och flodes-
variationer under viss tid framaét, eller alternativt astadkomma rejél storning av
akvifdren i form av pumpning eller infiltration. Nér vi har att gora med fororenad
mark kan det sista alternativet vara mindre lampligt.

Kalibrering kan ske manuellt eller ”automatiskt” med hjélp av dator-
program, som ofta &r inkluderat i de kommersiella programpaketen. Ett vanligt
forekommande sadant program dr PEST (Parameter Estimation). Bigge dessa
metoder har sina for- och nackdelar.

Vid manuell kalibrering dndrar modelléren olika parametervarden och modi-
fierar eventuellt &ven modellens uppbyggnad sa att en béttre och béttre Gverens-
stimmelse mellan observerat och simulerat uppnas. Fordelen med detta ar att
modelloren ldr kdnna sin modell och forhéllandena i verkligheten béttre och bittre.
Fokus kan &ven sittas pa att kalibreringen blir mycket god inom en del av modellen
dér det ar extra viktigt. Nackdelen ar att det kan ta tid att erhdlla en optimal
kalibrering.

Vid "automatisk” kalibrering réknar datorn tdmligen snabbt fram de para-
metervirden som ger bést anpassning. Helt automatisk &r 4nda inte denna typ av
kalibrering, eftersom modelléren maste virdera om kalibreringen gett rimliga
parametervirden.

Béde vid manuell och ”automatisk” kalibrering ar det viktigt att definiera vilka
data (observationsror, fldden, tidsperiod etc.) som &r viktigast att uppna overens-
stimmelse mot. Dessa far en storre vikt 4n ovriga data.

Kalibreringsresultaten maste dokumenteras. Vanligt &r att man kan fa ett matt
pa overensstimmelse i form av totalfel eller minstakvadratsumma dividerat med
antal observationspunkter. Under forutséttning att alla uppmatta nivéer ar lika
viktiga och att avvikelsen mellan simulerat och uppmétt &r ungefér lika stor, ar
detta bra métt pa hur vél kalibreringen har lyckats. Léttare att forstd kan ett
diagram som visar simulerade mot observerade nivaer vara.

6.1.2 Behov av kompletterande information och revidering av modell

Nér man kommit sa 14ngt i sin modelleringsprocess bor man ha fétt en god uppfatt-
ning om hur 1dngt befintlig information réicker, och vilken grad av sdkerhet i berak-
ningar och prognoser som bor kunna uppnaés. Det kan da vara lampligt att stimma
av detta med bestéllaren, och om nédvéndigt komma &verens om eventuella
kompletterande undersdkningar och revideringar av uppstilld modell. Om séddana
inte krévs dr modellen klar att anvéndas for hydraulisk simulering och fardig for att
kompletteras med indata betriffande kemikalietransport, samt kalibreras for denna
typ av simuleringar.
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6.2 Numeriska problem

Numeriska problem ar nagot som méste undvikas. Detta kan vara att den
numeriska modellens approximationer och interpolationer inte nérmar sig ett stabilt
virde med litet fel jimfort med vad en exakt matematisk 16sning hade givit. Vi kan
raka ut for att den numeriska modellen inte konvergerar mot ett approximativt
vérde néra det verkliga vérdet i en viss punkt utan istéllet borjar svinga eller
divergerar. Den approximativa numeriska 16sningen pa vart problem uppnér inte
ett tillrackligt noggrant (approximativt) virde.

Detta forhallande kan man réka ut for trots att de indata som getts till modellen
ar rimliga. Problemet kan da besta i att den numeriska modellen inte klarar av for
stora skillnader betréffande cell- eller elementstorlek, eller mycket stor variation i
hydrauliska parametrar eller gradienter. De alternativ som man vanligen har i detta
fall ar att byta "numeric engine” eller ’solver”, dndra parametrar i denna numeriska
metod, dndra cell- eller elementstorlek, &ndra modellgeometri, &ndra parameter-
vérden i celler eller element etc.

Om inte manualen eller mer erfaren kollega kan ge indikationer pa vad som
kan vara problemet, aterstar att ta kontakt med den ”support” for programvaran
som programvarutillverkaren vanligen tillhandahéller.
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/ Rapportering

Nér det géller sjdlva modelleringsprocessen (och valmojligheter/beslutspunkter i
denna process) finns ett antal bra flodesscheman uppstillda, se exempelvis
Andersson och Woessner (1992), ASTM (1993) eller Naturvardsverket (1997).
Den senare rapporten ger 4ven manga goda rad inte bara betréffande uppstéllning
av grundvattenmodeller, utan ocksé betraffande rapportering av erhallna resultat. I
Naturvardsverket (2006a) redovisades exempel pa innehallsforteckning for en
modelleringsrapport. I rapport fran DHI (Naturvardsverket, 2006¢) ges exempel pa
en snarlik mall. Nedan ges ett forslag pa hur en modelleringsrapport kan var

upplagd.
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Tabell 10. Exempel pa innehallsférteckning i en modelleringsrapport Fran Naturvardsverket
(2006a), modifierad fran Naturvardsverket (1997).

Inledning

Bakgrund

Platsbeskrivning

Problemformulering, omfattning och syfte

Konceptuell modell

Geologi
Grundvattenforhallanden
Hydrologiska grénser
Hydrauliska egenskaper
Kallor och sénkor
Vattenbalans

Vattenkemi

Fororeningskalla eller — killor

Programkod
Programval
Programbeskrivning

Konstruktion av modellen

Antaganden, forenklingar och parameterisering
Modelldiskretisering

Hydrauliska egenskaper

Randvillkor

Transport-, fastliggnings- och nedbrytningsparametrar
Kalibreringsobjekt och mal

Kalibrering och validering
Kaénslighetsanalys
Validering av modellen

Prediktiva simuleringar
Redovisning av specifika forutsdttningar vid enskilt simulerat fall
Redovisning av resultat frén enskilt simulerat fall

Diskussion och slutsatser
Modellantaganden och begriansningar
Beskrivning och virdering av osékerheter
Modellprediktioner

Rekommendationer

Referenser

Bilagor (utvalda in- och utdata mm)
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Rapporten syftar till att underldtta anvandningen av
modellverktyg for beskrivning av fororeningstransport
med grundvatten. Rapporten beskriver hur man kan
strukturera arbetet vid uppstillning av enklare eller
mattligt komplicerade grundvattenmodeller for simu-
lering av transport och spridning av féroreningar.
Vidare redovisas litteratur- och erfarenhetsvirden be-
traffande hydrogeologiska och hydrologiska parametrar
samt lampliga metoder for att ta fram varden for dessa
parametrar.

Naturvardsverket har inte tagit stillning till inne-
héllet i rapporten. Forfattarna svarar ensamma for

innehall, slutsatser och eventuella rekommendationer.

Kunskapsprogrammet Hallbar Sanering samlar in, bygger upp och
sprider kunskap om férorenade mark- och vattenomraden. Genom
Hallbar Sanering kan myndigheter, forskare och foéretag soka bi-
drag for utredningar, seminarier och utvecklingsprojekt som tacker
kunskapsluckor pa kort och lang sikt. Hallbar Sanering styrs av en
programkommitté som bestar av representanter fran Banverket,
Goteborgs stad, KTH, Linképings Universitet, Lansstyrelsen i Kalmar,
Naturvardsverket, Norges Teknisk- Naturvetenskaplige Universitet;
SGI, SLU, Sydkraft SAKAB och Umea Universitet.
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