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Kapite]l 0 INDLEDNING

Jens Christian Refsgaard
Hydrologisk afdeling, GEUS

Ngglebegreber: Grundvandsmodeller, formal, malgruppe, terminologi, modelcyklus, protokol

ABSTRACT: Grundvandsmodeller bruges i stigende omfang i amterne i forbindelse med detail-
kortlegning og zonering. Modellering involverer flere forskellige parter med hver deres interesser
og rolle, lige fra kodeudvikler, modelbruger til vandressourceforvalter. Der er behov for en betyde-
lig opstramning i brugen af hydrologiske modeller med brug af en mere stringent terminologi samt
mere opmerksomhed og systematik hos kodeudviklere, modelbrugere og vandressourceforvaltere.
En forudsztning for at modeller kan anvendes optimalt er, at alle parter spiller deres rolle optimalt.
Narvarende stdbi i grundvandsmodellering har medarbejdere i de amtslige vandressourceforvalt-
ninger som primar malgruppe. Stabien er tenkt som en tjekliste ved rekvirering og opstilling af
grundvandsmodeller i forbindelse med zonering. I dette indledende kapitel defineres en terminologi
baseret pd en idealiseret opfattelse af en modelcyklus baseret pa fire grundleggende elementer.
Desuden opstilles en procedure for modelanvendelse med en opdeling i en rekke trin. Kapitlet af-
sluttes med en vurdering af situationen i Danmark i dag, ndr det gelder parter og rollefordeling,
med fokus pa et behov for bedre modelvalidering og dokumentation.

0.1 BAGGRUND OG FORMAL

0.1.1 Baggrund

Numeriske grundvandsmodeller som beskriver strgmning og stoftransport anvendes i stigende om-
fang som varktgjer, der kan medvirke til en bedre forstaelse og dermed forvaltning af grundvands-
ressourcen. Grundvandsmodeller bruges siledes i et stigende omfang af amterne i forbindelse med
detailkortlegning og zonering, bl.a. til (a) overordnede regionale grundvandsmodeller (incl. over-
flademoduler), (b) detaljerede grundvandsmodeller dvs. strgmningsmodeller og partikelbanemo-
deller og (c) vurdering af effekter af etablering af beskyttelseszoner (fx nitrat).

Numeriske modeller har begraensninger i deres anvendelighed som fglge af at de repraesenterer
en forenkling af det virkelige fysiske system. Fokus i forskerkredse har i de seneste ar i hgj grad
veret rettet mod udvikling af forbedrede og mere brugervenlige modelkoder samt i studier af de-
tailprocesser. Det har resulteret i en bedre forstielse af de grundlezggende processer og i bedre mo-
delvaerktgjer. Det har imidlertid ikke i sig selv resulteret i forbedrede resultater i praktiske anven-
delser. Hos vandressourceforvalterne (amter og vandverker) har der samtidig i stigende grad
udviklet sig en praksis med (pris)konkurrence blandt rddgivere pd mange af modelstudierne. Op-
marksomheden pd ngdvendigheden af at dokumentere modelresultater, herunder at beskrive mo-
delbegrensninger og usikkerheder, er derimod ikke fulgt med i samme takt, hverken blandt for-
skerne eller blandt brugerne. Resultatet har varet en del frustrationer med modelstudier, som ikke
svarede til forventningerne hos vandressourceforvalterne. Det er min opfattelse at nogle modelfolk
‘overszlger’, mens (bl.a. som en reaktion herpd) nogle vandressourceforvaltere stadig narer en
betydelig generel mistillid til modellers praktiske brugbarhed.

Samtidig eksisterer der en sand forvirring omkring anvendelse af begreber som model, model-
system, kode, verifikation, validering, parametrisering, test, kalibrering, simulering mv. Denne
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terminologiforvirring er ikke opstdet i Danmark, men afspejler en intens diskussion og uenighed,
der for tiden foregér i internationale videnskabelige kredse. Udover at denne forvirring ofte forstyr-
rer det praktiske modelarbejde pa grund af misforstaelser og manglende pracision i aftaler, kan det
ogsa ses som et symptom pa, at der ikke er en fzlles, sammenh®ngende, og konsistent opfattelse af
hvad der er “god modelleringspraksis”. Der er derfor behov for en betydelig opstramning i brugen
af hydrologiske modeller med brug af en mere stringent terminologi samt mere opmarksomhed og
stringens hos de involverede parter.

Modellering involverer flere forskellige parter med hver deres interesser og rolle. Forenklet kan
nazvnes kodeudviklere (ofte forskningsinstitutioner), modelbrugere (ofte radgivere) og vandres-
sourceforvaltere (ofte amter eller vandverker). En forudsatning for at modeller kan anvendes op-
timalt er, at alle parter spiller deres rolle optimalt, samt at samspillet fungerer efter klare retningsli-
nier.

0.1.2 Formal og malgruppe

Nearvarende stabi i grundvandsmodellering har medarbejdere i de amtslige vandressourceforvalt-

ninger som primar malgruppe. Stabien er tenkt som en tjekliste ved rekvirering og opstilling af

grundvandsmodeller i forbindelse med detailkortleegning og zonering. Mere specifikt er formélene
med stébien derfor:

e At sxtte medarbejderne i amterne i stand til at rekvirere og styre udarbejdelse af en grund-
vandsmodel hos en konsulent, dvs. at kunne stille de rigtige spgrgsmal og kreve den ngdven-
dige dokumentation.

e At indgd som kursusmateriale i et grundkursus i grundvandsmodellering i forbindelse med zo-
nering, som GEUS atholder.

Forudsztningen hos den personkreds, der skal benytte ”stibien”, vil vare kendskab til hydrogeolo-

gi generelt, men ikke ngdvendigvis til numeriske grundvandsmodeller.

Stabien skal belyse anvendelsen af grundvandsmodeller — med hvilket formal er det relevant at
stille en grundvandsmodel op, og i hvor stor udstreekning kan en grundvandsmodel opfylde formé-
lene eller besvare spgrgsmalene.

0.2 TERMINOLOGI OG MODELCYKLUS

Definition af en terminologi vil uundgéelig afspejle en metodikopfattelse. Nerverende forslag til
terminologi og metodik stammer ikke fra en enkelt, men fra en sammenstilling og modifikation af
flere kilder: Schlesinger et al (1979), Anderson and Woessner (1992), Refsgaard (1996) og Henrik-
sen (1997). Terminologien i tabel 0.1 er baseret pa en idealiseret opfattelse af en modelcyklus som
skitseret pa figur 0.1, hvor simuleringssituationen opdeles i fire grundliggende elementer. De indre
pile beskriver processerne, som forbinder elementerne med hverandre, og de ydre pile henfgrer til
de procedurer, som vurderer disse processers troverdighed.
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Tabel 0.1 Definition af terminologi

Fysiske system

Hydrogeologisk tolk-
ningsmodel (= konceptuel
model)

Modelkode = modelsystem

Model

Opscetning af model

Simulering

Kvalifikation af konceptu-
el model

Verifikation af modelkode

Modelkalibrering

Validering af model

Nojagtighedskriterium

Folsomhedsanalyse

Usikkerhedsanalyse

Gyldighedsomrdde

Det naturlige system, dvs. i dette tilfelde grundvandssystemet.

En tolkning eller arbejdsbeskrivelse af karakteristika og dynamik i det fy-
siske system, dvs. en beskrivelse af hvilke processer, der forventes at ind-
g4 1 beskrivelsen af virkeligheden, og hvilken indbyrdes vaegt disse skal
have (stgrrelsesordner kun). En hydrogeologisk tolkningsmodel er ofte ba-
seret pa en skematisk geologisk model med en hydrostratigrafisk beskri-
velse af det givne omréade.

Et computer program, som uden @ndringer i selve programmet kan be-
nyttes til at opstille en numerisk model for et bestemt omrade. Eksempler
pé modelkoder er MODFLOW og MIKE SHE.

En sted-specifik numerisk model indeholdende konkrete inputdata og mo-
delparametre tilpasset et bestemt omrade.

Etablering af en sted-specifik model til den gnskede anvendelse inden for
en acceptabel ngjagtighed.

Modellens forenklede efterligning af det fysiske system. En simulering re-
fererer i andre sammenhange oftest til tidsvarierende beskrivelser. Her vil
vi imidlertid benytte ordet simulering i forbindelse med bide en stationzr
og en dynamisk modelkgrsel.

Et estimat over tilstrekkeligheden af en konceptuel model (hydrogeolo-
gisk tolkningsmodel) til den gnskede anvendelse indenfor en acceptabel
ngjagtighed.

Dokumentation for at en modelkode lgser de givne ligninger med en spe-
cificeret ngjagtighed.

Tilpasning af parametervaerdiér, sd modellen kan reproducere givne felt-
data inden for specificerede ngjagtighedsgranser.

Dokumentation for at en sted-specifik model kan beskrive virkeligheden
med en tilfredsstillende ngjagtighed.

Et numerisk mal for overensstemmelsen mellem en modelsimulering og
observerede feltdata. Benyttes som mal i kalibrerings- og valideringspro-
cedurer.

Analyse af simuleringsresultaternes fglsomhed overfor @ndringer i kali-
breringsparametre og andre modelantagelser, fx randbetingelser, hydrauli-
ske parametre og tolkning af geologien. Ved en fglsomhedsanalyse analy-
seres fglsomheden overfor den enkelte usikkerhedskilder enkeltvis.

Systematisk analyse af forskellige usikkerhedskilder (fx klimadata, hy-
drauliske parametre og geologiske tolkninger) og deres samlede indflydel-
se pa usikkerheden af simuleringsresultaterne.

Det omrade for hvilket en given model er dokumenteret at have gyldighed
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Input variabel

Tilstandsvariabel

Kildetekst til modelkode

Eksekverbar kode

indenfor givne ngjagtighedskriterier. Der kan defineres gyldighedsomra-
der for bade en konceptuel model, en modelkode og en sted-specifik mo-
del.

En fysisk stgrrelse som forudsettes at vare konstant i tid, fx hydraulisk
ledningsevne eller magasintal. Parametre beskriver et systems fysiske ka-
rakteristika.

En fysisk stgrrelse som varierer i tid. Variable kan opdeles i input varia-
ble, som beskriver eksterne stgrrelser, og interne tilstandsvariable.

Input data som varierer i tid (tidsserier), fx data for klimaforhold eller op-
pumpninger.

Intern variabel, fx vandindhold i den umettede zone eller trykniveau i et
givet punkt i en akvifer.

Computerprogrammets tekst/software kode hvor alle kommandoerne for
beregningerne stér skrevet. En kildetekst kan redigeres.

Fil indeholdende kildeteksten oversat til computersprog. Denne fil aktive-
res for at kgre programmet. En eksekverbar kode kan ikke redigeres.
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Model kalibrering Kilde: Refsgaard (1997)

Figur 0.1 Elementer i modelterminologi og deres indbyrdes sammenhange
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Hvor nogle af de udenlandske synspunkter, som f.eks. Konikow and Bredehoeft (1992) og Oreskes
et al. (1994), er meget rigoristiske med fokus pd fundamentale videnskabelige problemer, er
grundlaget for nzrvarende forslag et gnske om at opstille en terminologi og et regelszt, som kan
bruges i praksis, og samtidig kan medvirke til en generel opstramning omkring modelanvendelse til
glade for alle involverede parter. Nedenstiende terminologi og metodik opererer saledes med be-
greberne verifikation og validering (som anvendes rutinemassigt af modelbrugere), men i sn@vrere
og mere klart definerede betydninger end set hos mange andre forfattere.

Det er vigtigt at bemzerke at ngjagtighedskriterier og gyldighedsomréder, som i princippet skal
opstilles for en konceptuel model, en modelkode og en sted-specifik model, er en integreret del af
terminologien og modelcyklussen. Man kan séledes godt forestille sig, at f.eks. en grundvandsmo-
del for et givet omrade ikke vil passere de ngdvendige valideringstest ved en specificeret ngjagtig-
hed, og derfor ma kategoriseres som ugyldig pé dette ngjagtighedsniveau, mens den samme model
for et mindre ambitigst ngjagtighedskriterium vil veere gyldig i visse geografiske omrdder og til
visse formal.

0.3 MODELPROTOKOL

Den fglgende procedure for modelanvendelse er en modificeret udgave af den ‘modelling protocol’
som Anderson and Woessner (1992) foreslog. Proceduren er illustreret i figur 0.2 og beskrevet trin
for trin i det fglgende med referencer til de kapitler i nerverende stabi, hvor emnet er n@rmere be-
skrevet:

1. Det fgrste trin er at definere formdlet for modelanvendelsen. Et vigtigt element her er at give en
forste vurdering af den gnskede ngjagtighed af model output.

2. Herefter opstilles en Aydrogeologisk tolkningsmodel (konceptuel model), hvilket bl.a. omfatter
en geologisk model samt en beskrivelse af hvilke processer der skal medtages i den efterfplgen-
de numeriske model (f.eks. overfladevandsprocesser, makroporer, densitet, stoftransport, ud-
veksling med vandlgb) samt modelafgransning og randbetingelser. (Se stabiens kapitler 3 og 4)

3. P4 baggrund af den konceptuelle model udvelges herefter en passende modelkode, som er do-
kumenteret gyldig (verificeret) til beskrivelse af den konceptuelle model. (Se stabiens kapitel 5)

4. Hvis en passende modelkode ikke eksisterer kan det vere ngdvendigt at udvikle ny kode, som
sa skal verificeres. (Se stabiens kapitel 4)

5. Efter at have valgt kode og indsamlet de ngdvendige feltdata skal der foretages en model opscet-
ning. Det indeberer valg af rumlig og tidslig diskretisering, definition af rand- og initialbetin-
gelser samt et fgrste gt pa parameterverdier ud fra feltdata. (Se stabiens kapitler 5-9)

6. Herefter skal ngjagtighedskriterierne, som gnskes opfyldt i de efterfglgende kalibrerings- og
valideringstrin, fastlegges. Ved fastszttelsen af disse kriterier skal der tages skyldig hensyn til
den under trin 1 formulerede gnskede ngjagtighed og til de realistiske granser, som de tilgan-
gelige data stiller. Séfremt ngjagtighedskriteriet fastlegges som urealistisk hgjt, vil det enten
vere ngdvendigt at modificere kriteriet eller at indsamle ekstra data. (Se stabiens kapitel 10)

7. Model kalibrering involverer parameterjusteringer ved en sted-specifik model med det formal at
reproducere virkeligheden inden for den givne ngjagtighedsramme. Modelkalibrering kan enten
gennemfgres manuelt (trial-and-error) eller ved hjlp af numeriske parameteroptimeringsalgo-
ritmer (invers modellering). Det er under alle omstendigheder vigtigt at vurdere usikkerhederne
i skgnnet pd modelparametrene f.eks. ved hjelp af fglsomhedsanalyser. (Se stabiens kapitel 10)

8. Model validering foretages ved at gennemfgre test som dokumenterer at den givne model (med
de kalibrerede parametervardier) er i stand til at lave tilstreekkeligt ngjagtige forudsigelser til de
gnskede forméil. Dette kan indebzre, at den kalibrerede model anvendes til forudsigelser pa en
anden periode og sammenlignes med feltdata, som ikke blev anvendt ved kalibreringen. De
ngdvendige testprocedurer diskuteres i stibiens kapitel 11.

9. Itilknytning til modelvalideringen skal der foretages usikkerhedsanalyser, saledes at usikkerhe-
derne pad modelberegningerne kvantificeres og beskrives eksplicit. Som en konsekvens heraf kan
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der nu drages konklusioner om modellens reprasentativitet og begransninger med hensyn til
konkrete patenkte modelanvendelser. (Dette er beskrevet i stibiens kapitler 11 og 12).

10.Model simulering er ofte den afsluttende modelanvendelse. Set i lyset af de usikkerheder pa
modelparametre og maske usikkerhed om fremtidige forhold i oplandet (arealanvendelse, klima-
forhold, mv.) bgr der foretages fglsomhedsanalyser for at f4 en fornemmelse af usikkerheden pé
modelforudsigelserne. (Se stabiens kapitel 13)

11.Resultaterne praesenteres oftest i rapporter. (Se stabiens kapitel 14). Men andre prasentations-
former sdsom animeringer og direkte overfgrsel af dedikerede modeller til slutbrugeren sker og-
sa hyppigt.

12.En ekstra mulighed for validering af en sted-specifik model er en sékaldt postaudit eller efter-
validering, som udfgres flere ar efter det egentlige modelstudie, nar modellens forudsigelser kan
vurderes mod nye feltdata. Amerikanske eksempler pa postaudit indenfor grundvandsmodelle-
ring er beskrevet af Anderson and Woessner (1992). Et dansk eksempel findes i Susd omradet,
hvor Susi modellen oprindelig var opstillet og kalibreret (men ikke valideret) for perioden
1951-80. Storstrgms Amt og Vestsjellands Amt rekvirerede en egentlig eftervalidering (DHI,
1988), pa data fra perioden 1981-87. Postaudit sker i praksis ofte i forbindelse med opfglgende
studier.
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Fig. 0.2 Procedure for modelanvendelse (model protokol).
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0.4 PARTER OG ROLLEFORDELING

0.4.1 De forskellige parters ansvar

Som beskrevet ovenfor er den nuvarende situation med hensyn til modelvalidering og anvendelse
ikke fuldt tilfredsstillende og kan, teoretisk set, let forbedres. Men som fremhavet af bl.a. Forkel
(1996) kan den nuverende situation ikke forbedres blot ved en indsats af forskerne. Det kraver en
indsats fra alle tre parter: kodeudviklere (typisk forskere), modelbrugere (typisk rddgivere) og
vandressourceforvaltere (typisk amter og vandvearker). De forskellige roller og ansvarsomrader for
de tre parter er vist i figur 0.3 med reference til de forskellige trin i modelproceduren gennemgéet i
afsnit 0.2 og figur 0.2.

Hovedansvaret for vandressourceforvalteren er at definere formil og fastsatte ngjagtighedskri-
terier for den efterfglgende modelanvendelse. Derudover er det forvalterens opgave at stille krav til
kodeverifikation og modelvalidering. I mange radgivningsstudier er ngjagtighedskriterier ikke spe-
cificerede overhovedet med det resultat at modelbrugeren, méske ubevidst, fastsatter dem i over-
ensstemmelse med de opniede modelresultater. I den sammenhang er det vigtigt i udbudsmateria-
let at sikre en konsistens mellem ambitionsniveauet (formdl og ngjagtighedskriterier), de
tilgengelige data og gkonomi. Det kraver selvsagt en betydelig indsigt og en vis erfaring med brug
af modeller hos forvalteren.

Modelbrugeren har ansvaret for udvalgelse af en passende kode (alternativt at godkende for-
valterens valg) samt for model ops®tning, kalibrering og validering. Specielt er modelbrugeren an-
svarlig for at udarbejde valideringsdokumentation pé en sidan méde, at gyldighedsomradet og den
tilhgrende ngjagtighed er velbeskrevet. Yderligere bgr dokumentationen ideelt set ggres sé grundig,
at modelsimuleringerne om ngdvendigt kan reproduceres adskillige &r senere. Modelbrugeren og
forvalteren skal i fellesskab vurdere, hvad realistiske ngjagtigheder er. Desuden ma modelbrugeren
vare klar over kodens begrnsninger og indga i en dialog med kodeudvikleren omkring rapporte-
ring af brugererfaringer, mangler i dokumentation, kodefejl, markedsbehov mv.

Vandressourceforvalter
Fastseettelse af malseetning
Udarbejdelse af udbudsmateriale
Fastseettelse af ngjagtighedskriterier
Kvalitetssikring

Model bruger

Valg af kode

Hydrogeologisk tolkningsmodel
Model opsaetning

Model kalibrering

Model validering
Usikkerhedsanalyser
Udarbejdelse af valideringsdo-
kument

Kodeudvikler
Udvikling af kode
Verifikation af kode

Udarbejdelse af veri- |  uummm—]py-

fikationsdokument

Fig. 0.3 Hovedansvarsomrdde og samspil mellem de forskellige parter til sikring af en optimal operationel
brug af hydrologiske modeller.
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Kodeudviklerens hovedansvarsomrade er at udvikle og verificere koden. I denne sammenhang er
det vigtigt, at kodens begransninger fremgar af dokumentationen. Eftersom kodeudvikling er en
kontinuert proces er kodevedligeholdelse og regelmassige opdateringer med nye versioner vigtige.
Selvom en modelkode bgr have en omfattende dokumentation, vil der i praksis altid opsté tvivl en
gang i mellem om en kodes funktion, selv for erfarne brugere. Derfor er en aktiv stgtte til og dialog
med modelbrugere altafggrende for at sikre en operationel modelanvendelse pa et hgjt fagligt ni-
veau.

Det er vigtigt at fremhave, at de forskellige ansvarsomrader, som de tre grupper i figur 0.3 har,
er principielle, uathengigt af hvorvidt de aktuelle personer i en konkret sammenhang tilhgrer tre
forskellige organisationer eller fungerer med forskellige roller i samme organisation.

Ovenstdende betragtninger over ansvarsomrader hos forskellige parter skal selvfglgelig ses i
sammenh®ng med den praktiske virkelighed, som i hgj grad er styret af et samspil mellem udbud
og efterspgrgsel samt af betydelig konkurrence bide mellem modelbrugere indbyrdes og mellem
kodeudviklere indbyrdes. Dvs., hvis forvaltere ikke specificerer krav om en mere grundig og gen-
nemskuelig modelvalidering med givne acceptable ngjagtighedsgranser, s& vil ingen radgiver til-
byde det i et modelstudie, fordi det gkonomisk/kontraktmassigt er rarere at have lidt mere fri snor.
Tilsvarende vil kodeudviklere ikke bruge mange ressourcer pa at udarbejde verifikationsdokumen-
tation, hvis det ikke er et markedskrav; i si fald vil ressourcerne maske blive brugt til at udvikle
nye faciliteter i stedet.

0.4.2 Situationen i Danmark i dag

De foregdende afsnit beskriver dels en vigtig problemstilling og dels nogle forslag til forbedrede
procedurer, som vi alle i fellesskab burde have interesser i at arbejde henimod. Hvordan er situati-
onen sd i Danmark nu, og hvordan er den i sammenligning med situationerne i andre lande pa disse
omrader ?

Der har aldrig varet tradition for at lave stringent modelvalidering i Danmark. I ingen af de
hidtidige stgrre modelbaserede forskningsprojekter (Susa projektet, Karup projektet, Losseplads-
projektet, NPO projektet, SMP 1) har der varet udfgrt systematisk modelvalidering efter stringente
procedurer. Tilsvarende er det undtagelsen i dag (hvis der overhovedet findes undtagelser ?), at
amter og vandvarker direkte forlanger, at en radgiver laver stringent modelvalidering. I forbindelse
med etableringen af den nationale vandressource model (Henriksen et al., 1997) er der dog lagt
veegt pa systematisk modelvalidering.

Baseret pa egne og kollegaers erfaringer er det min opfattelse, at det faglige niveau blandt ud-
viklere, rddgivere og amter/vandverker med hensyn til modellering generelt er hgjt i Danmark
sammenlignet med andre lande. Men lige netop med hensyn til stringens omkring modelvalidering
og dokumentation heraf er vi ikke i front.

Gennem de seneste 5-10 ar er den praktiske brug af modeller steget voldsomt. I takt med mere
brugervenlige modelkoder, mere erfarne brugere og en stor konkurrence blandt rddgiverne er der i
denne periode sket en betydelig effektivisering, siledes at prisen for en ‘standardopgave’ er reduce-
ret betydeligt. Derimod er det ikke givet, at kvaliteten af modelresultater ogsé er steget (den bliver
ofte ikke dokumenteret stringent). Modelvalidering koster selvfglgelig nogle ressourcer, men vil
formentlig i de fleste tilfzlde nemt tjene sig hjem i form af mere viden om pélideligheden af mo-
delresultater.
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Kapitel 1 MATEMATISK OG NUMERISK GRUNDLAG FOR
GRUNDVANDSMODELLERING

Karsten Hggh Jensen
Institut for Stramningsmekanik og Vandressourcer (ISVA), DTU

Ngglebegreber: Darcy’s lov, kontinuitetsligning, styrende differentialligning, numerisk
diskretiseringsmetoder, lgsning af ligningssystemer

ABSTRACT: Den styrende differentialligning for grundvandsstrgmninger udledes ved at
kombinere strgmningsligningen (Darcy’s lov) med massebevarelsesligningen. En numerisk
approksimation til denne ligning involverer en diskretisering bade i steds- og tidsdomenet. I de
fleste grundvandsmodeller anvendes “finite difference” metoden. Der gives en introduktion til de
generelle principper bag denne metode. For eksplicitte formuleringer fas en meget simpel 1gsning,
men til gengeld er der restriktioner pa tidsskridtet. Implicitte formuleringer fgrer et mere
kompliceret system af koblede linezre ligninger, som skal lgses ved hjelp af matrixlgsere. Til
gengzld er der ikke de samme begransninger pa tidsskridtet.

1.1 TRE-DIMENSIONALE STRGMNINGSLIGNING

Det matematisk grundlag for kvantitative beskrivelser af strgmninger i porgse medier og herunder
grundvandsstrgmninger er Darcy’s lov, som blev fremsat af den franske ingenigr Darcy i 1856.
Udgangspunktet for udviklingen af denne lovmassighed var en reekke meget simple forsgg udfert i
en cylinder af tvarsnitsareal A fyldt med sand. For forskellige vandfgringer Q (m’/s) gennem
cylinderen maltes det hydrauliske trykniveau (potentialet) ved hjlp af to manometre placeret i
hgjden z; og z, (m) over et referenceniveau z=0. Afstanden mellem manometrene langs rgrets
lengdeakse er Al (m) og hgjden af vandstanden i de to manometerrgr er henholdsvis h; og h, (m),
jvnf. figur 1.

Ah

| | | l Referenceniveu
Q z=0

Tveersnitsareal A

Figur 1. Eksperimentel opstilling til illustration af Darcy’s lov
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Filterhastigheden eller Darcy hastigheden q (m/s) defineres som vandfgringen divideret med det
gennemstrgmmede tvarsnitsareal A (m®):

_Q 1.1
qA (1.1)

Denne volumenflux er en fiktiv hastighed, som reprasenterer vandstrgmningen over hele
tveersnittet inklusive kornene. Filterhastigheden representerer en makroskopisk stgrrelse af
relevans for vandstrgmninger, og den er let at male. Imidlertid ma den ikke forveksles med den
mikroskopiske porevandshastighed v mellem de enkelte korn, som er af relevans for transport af
oplgste stoffer, men som til gengeld ikke kan males direkte.

Porevandshastigheden v (m/s) udregnes om:
v=4 1.2)
n

hvor n er porgsiteten. Forskellen mellem de to hastighedsbegreber er illustreret i figur 2.

sa

Figur 2. Illustration af Darcy hastighed og porevandshastighed

Darcy’s forsgg (figur 1) viste, at filterhastigheden q er proportional med forskellen i hydraulisk
trykniveau h;-h, og omvendt proportional med afstanden mellem manometerudtagene )1 malt langs
rgret. Indfgres Ah=h,-h; fas at q ~ - Ah og q ~ - 1/Al. Indfgres en proportionalitetskonstant K kan
Darcy’s lov skrives som:

Ah

=-K— 13
q Al 1.3)

hvor Ah/Al er gradienten i hydraulisk trykniveau og konstanten K den hydrauliske ledningsevne
(m/s). Formuleret pa differentiel form ser ligningen saledes ud:

dh
K 7 1.4)
Denne lovmassighed angiver altsd, at der en line®r sammenhang mellem vandfluxen og
gradienten i det hydrauliske trykniveau med en proportionalitetskonstant K, som er en parameter,
der afhznger bide af det porgse mediums materialeegenskaber og den strgmmende vaskes
egenskaber. En parameter, som kun karakteriserer det porgse medium er permeabiliteten k (m?), og

mellem disse to parametre er der fglgende sammenhzng:

Kx=krg (1.5)
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hvor p er vandets densitet (kg/m®), u er viskositeten (kg/ms) og g er tyngdeaccelerationen (m/s%).
De to parametre anvendes i fleeng, og ofte anvendes betegnelsen permeabilitet, hvor der i
virkeligheden menes hydraulisk ledningsevne.

Darcy’s ligning forudsatter at der forekommer laminar strgmning, hvilket seedvanligvis er tilfeldet
i praksis. Opskrevet for rene grundvandsstrgmninger som anfgrt i ligning (1.4) er der tale om en
meget simpel linear ligning, som s@dvanligvis ikke giver anledning til de store lgsningsmassige
problemer. Lgsningen af Darcy’s ligning er i overvejende grad kompliceret af den meget store
naturlige variation, der forekommer dels indenfor de samme sedimenttyper og selvfglgelig ikke
mindst imellem de forskellige aflejringer. Den rumlige variation i den hydrauliske ledningsevne er
serdeles vanskelig at kortlegge og kvantificere.

Darcy’s ligning kan generaliseres til bdde to og tre dimensioner, og i stedet for at beskrive
strgmning i forhold til en koordinat langs strgmningsretningen, er det mere hensigtsmassigt at
relatere beskrivelsen til et indlagt koordinatsystem. Antages x og y akserne placeret i
horisontalplanet og z aksen vinkelret herpé, kan den tre-dimensionale version af Darcy’s lov i den
mest simple form opskrives som:

oh
=-K,—
qX X ax
oh

qy = —Ky'g; (16)
oh
=-K —
1: ‘oz

hvor Ky, K, og K, representerer de hydrauliske ledningsevner i x, y og z retningerne. Da h nu er en
funktion af x, y og z er de stedslige afledede nu anfgrt som partiel differentiation. Som opskrevet
ovenfor kreves, at koordinatakserne er orienteret langs de principale retninger for den geologiske
anisotropi. Selv om det maske ikke altid er tilfeeldet i praksis, vil en mere komplet form af ligning
(1.6) involvere flere komposanter af den hydrauliske ledningsevne, som det vil vaere vanskeligt
(umuligt) at kvantificere i praksis. Tre-dimensionale beregninger forenkles ofte yderligere under
antagelse af, at der er tale om den samme parametervardi i horisontalplanet, dvs. K,=K,, hvilket
betyder, at der “kun” skal parameterfastsattes en vardi for henholdsvis de horisontale og vertikale
strgmninger.

For at lgse et strgmningsproblem skal strgmningsligningen (dvs. Darcy’s lov) kombineres med
massebevarelsesligningen eller kontinuitetsligningen. I den forbindelse er det specifikke magasintal
S for grundvandsmagasinet en relevant parameter. Det specifikke magasintal defineres som den
vandmengde 1 m’ af grundvandsmagasinet kan frigive ved en sznkning i det hydrauliske
trykniveau pa 1m. Denne vandfrigivelse skyldes dels en elastisk sammentrykning af kornskelettet
og dels en udvidelse af vandet. Det specifikke magasintal S, (m™) kan udregnes som:

S, = pg(a+npP) )

hvor o og P repraesenterer henholdsvis kornskelettets og vandets kompressibilitet, hvor fgrstnevnte
mekanisme szdvanligvis er klart den dominerende.

Herefter kan massbevarelsesligningen opstilles. Denne ligning udtrykker, at netto tilstrgmningen til
et enhedsvolumen i grundvandsmagasinet skal modsvares af en tilsvarende opmagasinering.
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Antages at bade de stedslige og tidslige @ndringer i vandets densitet er negligeable kan
bevarelsesligningen eller med disse antagelser kontinuitetsligningen udtrykkes som:

oh  3g. o4,
s U= % T g ip 18
o T a2 &t 9

hvor Q, angiver fjernet vand (f.eks. ved oppumpning) og R angiver tilfgrt vand (f.eks. som
nedsivning). Kombineres strgmningsligningen (1.6) og kontinuitetsligningen (1.8) fas den styrende
partielle differentialligning for 3-D grundvandsstrgmninger:

oh 0 oh, 0 oh, 0 oh
o (K Y+ (K Y+ — (K Dy~ R 1.9
o "ax)+ay( yay”az( Feal (1.9)

Denne ligning er det matematiske grundlag for beskrivelse af tre-dimensionale
grundvandsstrgmninger.

1.2 TO-DIMENSIONALE STRMNINGSLIGNING

For regionale grundvandsstrgmninger er de vertikale strgmningshastigheder ofte meget mindre end
de horisontale (q, << qx, qy), hvilket betyder, at der approksimativt kan antages hydrostatisk
trykfordeling over grundvandsmagasinets dybde. For artesiske grundvandsmagasiner med
tidsinvariant lagtykkelse kan den tredje dimension elimineres ved at foretage en integration over
dybden, siledes at den samlede horisontale strgmning og lagtykkelsens samlede
magasineringskapacitet beregnes.

To nye parametre defineres, transmissiviteten T (m?/s)
d
T =[K(z)dz (1.10)
0
hvor d er dybden af grundvandsmagasinet, og magasintallet S (-)

S=[8d (1.11)

T=Kd (1.12)

og
S=8.d (1.13)

Den vertikalt integrerede version af strgmningsligning (1.9) for to-dimensionale strgmninger i
artesiske grundvandsmagasiner har fglgende udseende:

oh 0 oh, 0 oh
s 2,27 o 4R 1.14
ot ax( "ax)+ay( ’ay) Ot (114
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hvor T, og T, reprasenterer transmissiviteterne i henholdsvis x- og y-aksens retning.

For frie grundvandsmagasiner, hvor den gvre afgrensning udggres af grundvandsspejlet (defineret
som det niveau, hvor vandtrykket svarer til atmosfearetrykket), kan der under antagelse af, at der er
hydrostatisk trykfordeling i et vertikalsnit, ligeledes udledes en styrende differentialligning for
horisontale strgmninger:

oh
dy

oh oh

S —=—§-—(Kxh-—)+—g—(Kh )0 +R (1.15)
ox dy ’ i

7 ot ox

Denne ligning betegnes Boussinesq’ ligning og er her opskrevet under antagelse af, at
referenceniveauet udggres af magasinets nedre begrensning, siledes at magasinets samlede
ledningsevne er Kh. Dette svarer til en tidsvarierende transmissivitet, som betyder, at der er tale om
en ikke-liner ligning. Parameteren S, betegnes specifik ydelse, og den representerer den
vandmengde, som frigives, nar grundvandsspejlet seenkes 1 m. Vandfrigivelsen fra et frit magasin
er meget stgrre end fra et artesisk magasin, fordi der i fgrstnzvnte tilfzlde er tale om en afdrening
af porevoluminet, mens friggrelsen i artesisk magasin som tidligere beskrevet skyldes
kornskelettets og vandets sammentrykkelighed. I tilfzlde af, at fluktuationerne i grundvandsspejlet
er smi i forhold til magasinets vertikale udstrekning, kan Kh tiln@rmelsesvist regnes som en
konstant stgrrelse, Boussinesq’ ligning er dermed enslydende med strgmningsligningen for
artesiske grundvandsmagasiner. Ligning (1.14) er inkluderet i alle to-dimensionale numeriske
grundvandsmodeller, og i de fleste modeller er det desuden muligt at foretage beregninger pa
grundlag af ligning (1.15). For ikke-stationare beregninger er det ngdvendigt at angive en vardi for
magasintallet, hvorimod stationzre lgsninger i de fleste modeller opnas ved at sztte magasintallet
til 0.

1.3 FORUDSEZTNINGER FOR LOSNING AF PARTIELLE DIFFERENTIALLIGNINGER

For at forenkle diskussionen af de generelle principper for diskretisering og lgsning af de partielle
differentialligninger for grundvandsstrgmninger vil den fglgende beskrivelse tage udgangspunkt i
de to-dimensionale strgmningsligninger. Principperne kan imidlertid generaliseres til tre
dimensioner.

For at 1gse strgmningsligningen enten analytisk eller numerisk skal fglges specificeres:

1. Initialbetingelser for modelomréadet (hydraulisk trykniveau). Initialbetingelser er kun relevante
for ikke-stationzre strgmningsproblemer.

2. Fjernelse eller tilfgrsel af vand indeni modelomradet (oppumpning, nedsivning)
3. Randbetingelser langs hele modelranden. Der er tre mulige randbetingelser:
(6] type 1 (Dirichlet betingelse): specificeret hydraulisk trykniveau
(ii) type 2 (Neumann betingelse): specificeret flux. Som et meget anvendt specialtilfelde

for denne type randbetingelse kan nevnes en 0-flux randbetingelse, som kan anvendes
i forbindelse med en impermeabel barriere, et grundvandsskel eller en strgmlinie
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(iii) type 3 (Cauchy betingelse): trykniveauafthengig flux randbetingelse. Denne
randbetingelse optreder, nir der sker vandudveksling gennem semipermeable lag,
f.eks. bundsedimenter i vandlgb eller lagfglger (aquitard) til tilgrensende
grundvandsmagasiner. Vandfluxen vil vere proportional med forskellen mellem
trykniveauet i det betragtede grundvandsmagasin og trykniveauet i enten vandlgbet
eller det tilgreensende magasin.

I figur 3 er vist et eksempel pa anvendelse af de forskellige typer af randbetingelser:

Figur 3. Illustration af forskellige typer randbetingelser for en planmodel af et grundvandsmagasin
1-2:  strgmlinie (type 2: 0-flux)
2-3:  grundvandsskel (type 2: O-flux)
3-4:  strgmlinie (type 2: 0-flux)
4-5:  s@ (type 1: specificeret trykniveau)
5-1:  vandlgb (type 3)

1.4 NUMERISKE DISKRETISERING

De klassiske metoder til diskretisering af differentialligninger er “finite difference” og “finite
element” metoderne, hvor fgrstnevnte er den mest udbredte indenfor grundvandsmodellering.
Begge metoder indebzrer, at den partielle differentialligning erstattes af et st af differensligninger
baseret pa en diskretisering i sted og tid. Metoderne rummer hver deres fordele og ulemper. “Finite
element” metoden bl.a. den fordel, at der kan foretages en meget fleksibel stedslig diskretisering. I
de mindre interessante dele af modelomradet kan der anvendes en grov diskretisering, som sa
gradvist kan forfines i de omrader, hvor der forekommer stgrre gradienter i det hydrauliske
trykniveau, f.eks. nzr indvindingsboringer eller vandlgb. Til gengeld er metoden konceptuelt mere
kompliceret og kraver en stgrre programmeringsmassig indsats. Desuden kan definitionen og
opstillingen af det numeriske net vaere mere besverligt. “Finite difference” metoden er konceptuelt
noget enklere, og det er derfor den metode, som vil danne grundlag for den efterfglgende
introduktion til numeriske metoder.
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Enhver anvendelse af en numerisk grundvandsmodel indebzrer, at der skal foretages en
diskretisering af grundvandsmagasinet ved at foretage en opdeling i et antal beregningselementer
som illustreret i figur 4.

X
—» AX le—
i // ‘\
Ay 1/ N
N
vy Y11V

/l
N || A

- /

Afgrcensning af
grundvandsmagasin

|

| L4 ® L I
_l@-1-1] -1 i1y

)

[ ] L] [ ]
(-1j | G | @+1))
I I
| [ J ] o |
_ LD G+1) Ji+1j+1)
I |

Figur 4. Diskretisering af et grundvandsmagasin med kvadratiske elementer

I x-aksens retning benyttes index i og i y-retningen index j, siledes at et bestemt element er
karakteriseret ved koordinaten (i,j). Antallet elementer i de to retninger betegnes ved NX og NY.
Det er indlysende, at for en finere diskretisering )x og )y opnis en mere ngjagtig og detaljeret
beskrivelse af strgmningsforholdene. Som det ogsa fremgar af figuren, vil en finere diskretisering
give en bedre oplgsning af afgrensningen af magasinet. Tilsvarende diskretiseringen i stedet
foretages ogsa en opdeling af tidsdomenet i et antal trin ty, t;, t,, ..... Tidstrinet )t kan varieres
afhangig af hvor hurtigt trykendinger forplanter sig.

For at udvikle den diskretiserede form af den styrende differentialligning foretages s@dvanligvis en
Taylor udvikling, hvorved differensligningen og de tilhgrende trunkeringsled fremkommer. I det
fglgende anvendes en mere simpel og gennemskuelig metode, som bestir i at opstille de
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diskretiserede versioner af Darcy’s lov og kontinuitetsligningen for hver enkelt celle, Kinzelbach
(1986).

Vi betragter en udvalgt celle (i,j) og dens fire naboceller, og det antages er der kun sker strgmning
mellem centercellen og de fire naboceller, figur 5. Figuren angiver den fortegns- og
notationskonventionen, som anvendes for strgmningen og transmissiviteten mellem nabo celler.

» X > X
QJjj ,
i @1
% _ T i
v Ol E:i}ﬁj) E:> Qi v -1.)) (3)) E:}
v i y ] 6D
A4 {}TJ L
QJ, G 1)

Figur 5. Fortegns- og notationskonvention for vandsfluxe og transmissiviteter .

QI og QJ representerer vandfluxen mellem to beregningspunkter i henholdsvis x- og y-aksens
retninger, og TI og TJ angiver pa tilsvarende made gennemsnitlige eller reprasentative
transmissivitetsverdier mellem beregningspunkterne.

Fgrst opstilles vandbalancen for centercellen (i,j) for tidsintervallet At, idet det antages, at At er s&
kort, at strgmningerne mellem cellerne kan udtrykkes ved et reprasentativt trykniveau for dette
tidsinterval. Idet der er tale om fire horisontale strgmningsbidrag samt bidrag for oppumpning (Q)
og nedsivning (R), kan der opstilles fglgende vandbalance:

(h,(t+ A=k (D)S, AxAy = (0],

i-1,j

+0QJ,,,—0I,-0J, -0+ R)As (1.16)
De fire horisontale vandfluxe kan formuleres pé diskret form som:

hi—l,j(t’) - hi,j(t’)

QIi—l,j = AyTIi

_l’j Ax
h _()-h (t
QJi,j—l =AMxTJ, w_l( 1 1,1( 2
. hy “ (1.17)
i, j RS W
ol =MTI, J e 4
h ()-h (@
0J,,=MTJ,, O~ hw )
3. ’, Ay
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Det er her antaget, at den vandstrgmning, der sker indenfor tidsskridtet At kan beskrives ved en
veerdi for det hydrauliske trykniveau til et tidspunkt t’ i intervallet {t;t+At}.

Nér transmissiviteten varierer fra celle til celle melder spgrgsmélet sig, hvorledes de reprasentative

vaerdier TI og TJ for strgmningen mellem cellerne udregnes udfra verdierne for cellerne.
Szdvanligvis anvendes enten et aritmetrisk gennemsnit

T, +T,

i, i+1,j
TI,.,J. —T ‘ (1.18)
eller et harmonisk gennemsnit
2T, .T., .
TI,»,j = hiTHb (1.19)
];,j + Tll'+l,j

Det harmoniske gennemsnit svarer til en seriemodstand, hvilket er i overensstemmelse med, at
vandet fgrst skal stremme gennem et omrade med en transmissivitetsverdi og dernast et omrade
med en anden vardi. Teoretisk er denne gennemsnitsdannelse derfor at foretrakke, og yderligere
rummer den fordele, nir der skal inkorporeres 0-flux randbetingelser.

Kombineres strgmningsligningerne for de fire vandudvekslinger med nabocellerne ligning (1.17)
med kontinuitetsligningen ligning (1.16) fas fglgende ligning:
b, @)—h ()

(B, e+ AN =R, () o, )=k, @)

S TI . . TJ. .
ij At i~l,j sz i,j-1 A 2
h .(t)-h. () h () hy () (120)
_TIi,j i,j Ax2i+1,j _TJi,j i, - 2i,j+1 —'Q+R
y

En sadan differensligning kan opskrives for alle celler i modelomridet, hvilket fgrer til i alt
NX*NY ligninger. I disse ligninger skal der indbygges information om modelomradet og
randbetingelserne. For de celler, som ligger uden for modelomrédet og derfor ikke skal medtages i
beregningerne, sattes transmissiviteten til T=0. O-flux randbetingelsen, som optreder hyppigt i
grundvandsmodellering (impermeable granser, grundvandsskel og strgmlinier), indbygges meget
meget enkelt, nidr der anvendes et harmonisk gennemsnit af transmissiviteten mellem
beregningspunkterne, ligning (1.19). Nar transmissiviteten ved en impermeabel grense angives til
0, vil denne gennemsnitsdannelse fgre til, at der ikke vil strgmme vand pé tvers af grensen, jvnf.
figur 6. Flux betingelser med vardier forskellig fra O indbygges i modellen via Q og R leddene i
ligning (1.20). Ved specificerede hydrauliske trykniveauer udlades differensligningen for denne
celle af beregningerne og erstattes med de angivne verdier

B, =1 (1.21)

jvnf. figur 6.
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Figur 6. Indbygning af randbetingelser i den numeriske formulering

1.5 FORMULERING OG L@SNING AF DIFFERENSLIGNINGER

Nér randbetingelserne er indbygget i ligningerne er neste trin at lgse det sammenhgrende szt af
NX*NY differensligninger. Fgr dette kan ske skal verdien for t’ i ligning (1.20) imidlertid
specificeres, og valget af denne verdi har afggrende indflydelse pa lgsningsmetoden. Diskussionen
af de forskellige metoder kan tage udgangspunkt i fglgende ligning, hvor den vardi for h(t’), som
indgdr i ligning (1.17) til beregning af Darcy fluxen, udregnes som et vagtet gennemsnit af h(t) og
h(t+At):

B, (1) = (1= Ok, (1) +6h, (t+Ar) (1.22)

hvor @ kan antage verdier mellem O og 1. For =0 kan trykniveauerne til det nye tidsskridt
udtrykkes eksplicit som funktion af trykniveauerne for det gamle tidsskridt (heraf navnet eksplicitte
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metode), hvorimod 6=1 resulterer i en formulering, hvor trykniveauerne til det nye tidsskridt indgér
implicit i formuleringen (heraf navnet implicitte metode). For #=0.5 fis den sakaldte Crank-
Nicholson formulering, som er et gennemsnit af de eksplicitte og implicitte formuleringer. I det
fglgende vil kun den eksplicitte og implicitte metode blive beskrevet.

Eksplicit metode

For 6=0 fas den eksplicitte formulering svarende til at t’=t. Introduceres denne verdi i ligning
(1.20) fas fglgende differensligning:

h (t+AD)=h (D+

h_. . .(O—-h (t h . .(O)—-h (t

ﬂ(TIi-l,j l-l,j(A)xz l,_]( )+TJ,-J_1 1,]-1(A) . 1,/()

3

b, (&)—h,, ;) _T7 b, (O)=h ()
L sz ij Ayz

(1.23)

—Q+R)

hvor i=1, 2, 3 ... NX og j=1, 2, 3, ... NY. Som det fremgér af ligningen er trykniveauet til det
naste diskrete tidspunkt udtrykt eksplicit som funktion af det kendte trykniveau for det foregédende
tidsskridt. Beregningsgangen foregar derfor simpelt ved, at ligningerne for alle beregningspunkter
for hvert tidsskridt opdateres og trykniveauet til det nye tidspunkt udregnes, som herefter indgar
som beregningsgrundlag for det naste tidsskridt. Herved kan simuleringen udfgres fra
starttidspunkt til et specificeret sluttidspunkt.

Den eksplicitte lgsningsmetode er meget simpel at programmere, men den har imidlertid den

ulempe, at der skal anvendes smé At for at undgd, at lgsningen bliver ustabil. For at sikre stabilitet
skal fglgende numeriske kriterium veare opfyldt:

Z(ﬁ+_)<yz (1.24)

for samtlige beregningspunkter. Det fgrer ofte til meget sma vardier for At, som giver urealistiske
beregningstider, hvis der er tale om store modelomrader og simuleringer for mange é&r.

Implicit lgsning
Hvis 6=1 fis fglgende formulering af differensligningen (1.20):

_11(t+At) ‘”+h _1(t+At) ,,-1
Ay’
.. TJ. . TJ.. S,
h, ,(t+ A (- “‘21— e L (1.25)
AYY A N AN M

I+1_] 1,77

17,
(t+ A1) ”+hj+1(t+At) o =—Q+R-S, h (At

hvor i=1, 2, 3 ... NX og j=1, 2, 3 ... NY. Som det fremgéir af denne differensligning er
trykniveauet h;;(t+At) ikke lengere udtrykt eksplicit som funktion af informationer fra det
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foregéende tidsskridt, men i ligningen optrader tillige de ukendte trykniveauer til det nye tidspunkt
for nabocellerne, heraf navnet “implicit”. Der er nu tale om et system af koblede linezre
differensligninger.

Lad os som eksempel betragte et meget simpel system bestdende af 3x3 beregningspunkter, figur 7.

11 2,1 3,1 1 2 3

1,2 2,2 3,2 4 5 6

1,3 2,3 3,3 7 8 9
(a) (b)

Figur 7. Grundvandsmodel pa 3x3 numeriske celler.

For ovenn®vnte simple system er der tale om at beregne trykniveauet for 9 celler. I stedet for at
referere til en celle ved koordinaterne (i,j) (figur 7a) indfgres en mere simpel indeksering, hvor
hver celle tildeles et nummer, som starter i gverste venstre hjgrne og derefter gennemlgber cellerne
rekkevis i alt N=NX*NY beregningsceller (figur 7b). Med denne notation kan ligning (1.25)
opskrives pé fglgende made

N
Y ah(t+A)=b,  (k=1,...N) (1.26)

I=1

hvor ay er en NxN matrix og b er en vektor med kendte stgrrelser. En mere kompakt méade at skrive
dette ligningssystem pa er

[4]{r)={b} 1.27
Elementerne i denne matrice udregnes som
., TJ,,, 11, 17, Si
Ay =~ 2 2 2 2 A,
Ax Ay Ax® Ay At
11, oy
Apnr = E By = A (1.28)
Tt],', -1 TJI +1
Gpony = =5 Bpanx = ijz

For en 3x3 model har matricen fglgende udseende
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o
o
(o)
(=]

(1.29)

O O O O O© % O v =
S O O ¥ O O ® =®v O
O O v O K8 ® O O =
O ® X O O = © O
% 8 2% O v O O O O
¥ 8 O % O O © O

© O O O 8B O %8 = =
O 8B O 8 O ® r O =
2 O O 8 ® © & O

’x’ angiver et element forskellig fra 0. Det fremgar af ligning (1.29) at mange af elementerne i
matricen er 0. Det bemarkes dog, at alle diagonalelementerne er forskellig fra O.

Dette ligningssystem skal Igses ved hjelp af matrix lgsere. Implicitte metoder fgrer til en mere
kompliceret opbygning af model koden, men fordelen er, at der ikke leengere er begrensninger pa
tidsskridtet.

Lgsning af matricer er en matematisk disciplin i sig selv, og de forskellige numeriske modeller
anvender forskellige metoder. I de senere ar har der vearet en stigende interesse for at simulere
stadig mere komplekse og stgrre systemer i tre dimensioner, hvilket har stimuleret en udvikling af
mere robuste og effektive matrixlgsere. Traditionelt er matrix ligninger blevet lgst ved hjzlp af
direkte metoder s& som Gauss elimination og den sékaldte LU dekomposition. Selv om disse
metoder kan udnytte, at matricen har en bandstruktur, er de beregningstunge og pladskrevende og i
realiteten ikke anvendelige for store 3D problemer. I stedet anvendes iterative metoder, og som
navnet antyder foregdr lgsningen i en iterativ proces, hvor lgsningen gentages et antal gange
indenfor hvert tidsskridt indtil @ndringen mellem iterationer er mindre end et angivet
tolerancekriterium. Der er udviklet en rekke metoder herunder bl.a. Jacobi, Gauss-Seidel,
alternating direction implicit ADI” og “successive overrelaxation SOR”. En af de nyere metoder
er den sdkaldte “preconditioned conjugate gradient method PCG”. Almindelige brugere af
veldokumenterede grundvandsmodelkoder behgver sedvanligvis ikke i detaljer at forholde sig til
lgsningsmetoden. I de fleste modeller er der mulighed for at valge blandt nogle fi udvalgte
ligningslgsere. Under forudsatning af at metoderne er implementeret korrekt, er det stabiliteten af
metoden og beregningstiden, der er de interessante parametre. En meget pragmatisk made at velge
Igsningsmetoden pa, er derfor ad-hoc at afprgve de metoder modellen giver mulighed for at
anvende og teste for fplsomheden af udvalgte numeriske parametre f.eks. iterationskriteriet, og pa
grundlag af dette valge den mest velegnede metode.
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Kapite] 2 FORMALET MED OPSTILLING AF MODEL

Hans Jgrgen Henriksen
Hydrologisk afdeling, GEUS

Ngglebegreber: numerisk model, partikelbanemodel, stoftransportmodel, fortolknings- og progno-
severktgj, formdl, troverdighed, ngjagtighed, usikkerheder, alternative metoder

ABSTRACT: Numeriske modeller kan anvendes pa forskellige trin i zoneringen. I forbindelse med
zonering er strgmnings- og partikelbanemodeller centrale. Definition af formélet med modellering,
krav til modelkompleksitet og ngjagtighed er vigtige spgrgsmal, der skal besvares i det indledende
trin i modelprotokollen. Forskellige typer simuleringer fx worst case, overslagsberegning og akvi-
fer simuleringer stiller forskellige krav til overensstemmelsen mellem simulerede og observerede
veerdier. Alternativt til de numeriske model findes multikriterie metoder (jf. DRASTIC). Afh®ngigt
af formal med et givent projekt og skala/datagrundlag, kan disse metoder udggre brugbare alterna-
tiver til numeriske modeller eller kombineres med resultater fra modellerne.

2.1 HVORDAN KAN MODELLER ANVENDES 1 FORBINDELSE MED ZONERING?

Numeriske grundvandsmodeller (incl. overflademoduler) kan anvendes pé flere niveauer i zonerin-
gen, glende fra at opstille en grundvandsmodel pa baggrund af eksisterende geologi-
ske/hydrogeologiske data til fgrst at opstille modellen, nar detailkortleegningen i form af geofysisk
kortlegning og supplerende kortleegning er gennemfgrt. Tilsvarende kan numeriske grundvands-
modeller omfatte stgrre eller mindre omrader, giende fra hele amter/regioner/omrader med szrlige
drikkevandsinteresser til enkelte indvindingsoplande.

En zonering, hvor der har varet anvendt en troverdig og velkalibreret numerisk grundvands-
model, vil generelt give en mere palidelig kvantlﬁcermg af grundvandsdannelsens regionale forde-
ling, i forhold til simplere metoder, anvendt pd det samme datagrundlag. I tilgift kan numeriske
grundvandsmodeller udnytte en stgrre del af det samlede datagrundlag og derved bidrage til en bed-
re helhedsforstaelse af det fysiske system.

Endelig giver en numerisk grundvandsmodel nogle vasentlige sidegevinster, idet ikke kun den

arealdistribuerede grundvandsdannelse og infiltrationsomrader til vandvarker kan vurderes men
ogsa en lang reekke gvrige forhold, som er centrale i forbindelse med forvaltning og beskyttelse af
vandressourcen, Henriksen et al. (1997):
vurdering af transporttid gennem daklag
vurdering af opholdstider i grundvandsmagasiner
afgrensning af indvindingsoplande til vandveaerker
analyse af potentiale- og gradientforhold
vurdering af vandlgbspévirkninger som fglge af vandindvinding
analyse af stoftransport fra punktkilder og diffuse kilder (fx i forbindelse med indsatsplaner)
I relation til anvendelse af grundvandsmodeller i forbindelse med zonering er det strgmnings-
og partikelbanemodeller, der i de fleste tilfzelde er relevante, jf. tabel 2.1. Egentlige stoftransport-
modeller til vurdering af f.eks. nitrat- eller pesticidtransport pa regional skala eller til vurdering af
udvaskning fra rodzonen (fx DAISY eller MACRO) kan formentlig vare relevante i mere specielle
tilfelde fx i forbindelse med arbejdet med indsatsplaner.

Indvindingsoplande og infiltrationsomradder kan beregnes vha. partikelbanemodeller i for-
lengelse af strgmningsmodelberegninger. Konkret sker dette ved at finde ud af, hvor partiklerne
stammer fra, se f.eks. Refsgaard (1998), Refsgaard et al. (1997) og Henriksen et al. (1997). Tilsva-
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rende kan partikelbanemodellerne anvendes til at beregne hastighederne af vandpartiklerne og her-
udfra bestemme alderen af det grundvand, som pumpes op ved kildepladserne. Endvidere kan par-
tikelbanemodellerne anvendes til at beregne transporttider igennem f.eks. gvre deklag i mattet zo-
ne.

Anvendes egentlige 3-dimensionelle procesorienterede stoftransportmodeller, er det muligt at
lave egentlige simuleringer af f.eks. nitrattransport. Modeller til simuleringer af pesticiders opfagrsel
i grundvandet pa regional skala anvendes ikke i dag, men simplificerede metoder baseret pa parti-
kelbanemodellering, kortleegning af redoxforhold og pH, vurdering af opholdstider i aerob og anae-
rob zone vil formentlig kunne anvendes til vurderinger af pesticidnedbrydning/omstning i grund-
vandszonen (fra grundvandsspej! til primzre magasin / kildeplads).

En dynamisk og fysisk baseret numerisk hydrologisk model beskriver de vasentligste strgm-
ningsprocesser i landfasen af det hydrologiske kredslgb f.eks. snesmeltning, aktuel fordampning,
afstrgmning pa jordoverfladen, i vandlgb, over og under grundvandsspejlet samt drenvandsaf-
strgmning. Denne model kan vare organiseret som et samlet integreret modelsystem bestdende af
en rekke delkomponenter (moduler).

En numerisk grundvandsmodel beskriver kun processerne i mattet zone (under grundvands-
spejlet). Beskrivelsen kan vare stationzr eller dynamisk. I en stationzr numerisk grundvandsmodel
ma man specificere den arealdistribuerede grundvandsdannelse med en given fordeling over mo-
delomréddet. I en dynamisk grundvandsmodel kan denne fordeling yderligere antages at vare tids-
afhengig. I en dynamisk hydrologisk model er input til modellen fx. daglige nedbgrs-, for-
dampnings- og temperaturvardier. Modellen beregner s& pa baggrund af parameterverdier og til-
standsvariable for umttet zone, grundvand, dren og vandigb den arealdistribuerede grundvands-
dannelse i hvert beregningstidsskridt/beregningsgrid.

Om man vzlger at anvende en numerisk grundvandsmodel eller en integreret hydrologisk model
(der indeholder en numerisk grundvandsmodel som en delkomponent) athenger i fgrste omgang af,
hvad formalet er med modelopstillingen, men ogsé datagrundlaget og de hydrogeologiske forhold
kan spille ind. Til grundvandsmodellen er der ofte tilhgrende modelkoder for partikelbane- eller
stoftransportmodellering (tabel 2.1).

Tabel 2.1 Modeltyper og output

Modeltype Hvad beregner modellen ?

Numerisk grundvandsmodel/ hydrolo-  Strgmningsforhold og trykniveauer i grundvandet,

gisk model herunder grundvandsdannelse og afstrgmning til f.eks.
vandlgb afhzngigt af, om disse komponenter indgar i
den hydrologiske model.

Partikelbanemodel Partikelbaner og alder pd partikel udsendt fra punkt pa

terrenoverfladen til en kildeplads eller fra kildeplads
til punkt pa jordoverfladen.

Stoftransportmodel Transport og koncentration af stofpartikler under hen-
syntagen til dispersion, nedbrydning og adsorption
Transport og koncentration af stofpartikler under hen-
syntagen til kemiske processer.
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2.2 BRUG AF MODEL SOM FORTOLKNINGSV ZRKT@J

Brugen af numeriske grundvandsmodeller kan bidrage til en bedre forstielse af det fysiske system,
hvilket i nogle tilfzlde kan vere det primzre formal med modellen frem for forudsigelser af abso-
lutte stgrrelser. Modellen vil altid representere en vasentlig forenkling af det fysiske system og de
tilhgrende hydrologiske processer, og modellen kan ikke blive bedre end de data, der bliver lagt ind
i den. Hvis datagrundlaget er sparsomt kan det derfor vaere vanskeligt at udvikle en god prediktiv
model.

Modellen kan i fortolkningsmassig sammenh®ng anvendes som et varktdj i en fortsat proces,
hvor det eksempelvis kan overvejes, om indsamling af nye data og resultater af detaljeret kort-
leegning bgr give anledning til @ndringer af den hydrogeologiske tolkningsmodel med tilhgrende
antagelser. Den arealdistribuerede grundvandsdannelses geografiske og tidslige variation til et givet
grundvandsmagasin er et andet eksempel pa anvendelse af modellen som et fortolkningsvarktg;.
Ngjagtigheden og dermed palideligheden af grundvandsdannelsen afhanger bl.a. af udstrakningen
af magasiner og beskaffenheden af deklagene, og ved anvendelse af modellen vil det kunne under-
spges, hvilke faktore der har stgrst indflydelse pa grundvandsdannelsen.

For hydrologen/hydrogeologen eller forvalteren af vandressourcen udggr modeller et verktgj
som kan:

o give mulighed for analyser af det fysiske system

e benyttes som et middel til at organisere vores tenkning

e give analyser af hvilke parametre der er de mest fglsomme

e angive hvor datagrundlaget er for spinkelt og dermed give anvisninger til videregdende under-
sggelser (detailkortlegning)

¢ hj=lpe med til at formulere kritiske eksperimenter hvorved grundliggende hypoteser kan testes

e belyse hvordan komplekse magasinsystemer reagerer pa pavirkninger

2.3 BRUG AF MODEL SOM PROGNOSEV £ZRKT@J

I forbindelse med udarbejdelsen af indsatsplaner vil der vare behov for vurdering af:

e simulering af udvaskning af f.eks. nitrat fra rodzonen (DAISY eller simplere empirisk meto-
de/typetal for bestemte jordtyper og klimazoner)

o vurdering af reduktionskapacitet i undergrunden med henblik pd vurdering af resulterende pa-
virkning af grundvandet (kortlegning af geokemiske forhold, tilfgrsel af oxiderende stoffer,
mengden af nedsivende vand samt mangden af reducerende stoffer, samt jordlagenes evne til
evt. at gendanne reduktionskapacitet; tykke lerlag, pyritholdige lag mm. betyder ofte god re-
duktionskapacitet)

o partikelbane- eller stoftransportsimuleringer af transport og omsatning fra rodzonen til grund-
vandsmagasiner og kildepladser med henblik pa at kvantificere, hvordan vandet strgmmer, hvor
meget af det unge grundvand der strgmmer gennem omrader med reduktionskapacitet og hvor-
nér effekten af en evt. regulering af nitratudvaskningen kan forventes at vise sig i umzttet zone,
meattet zone og ved kildepladsen

I forbindelse med brugen af model som prognosevarktgj (fx i senere faser i forbindelse med detail-

projektering af indsatsplaner) er usikkerhedsvurdering sarligt pakraevet, sivel nér det gelder den

regionale numeriske grundvandsmodel incl. overflademoduler som nér det gelder detailmodeller
pé mindre skala. Det stiller krav til:

e opstilling af usikkerhedsmal og ngjagtighedskriterier i udbudsmaterialet

e brug af standardiserede valideringstests (fx split-sample test)

e usikkerhedsestimater pd input, konceptuel model og parametre med henblik pa usikkerheds-
estimat pd modeloutput (fx grundvandsdannelse, simulerede koncentrationsniveauer mm.)
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2.4 HVILKE SPORGSMAL SKAL MODELLEN GIVE SVAR PA — DEFINITION AF FORMAL

I forbindelse med zoneringen, hvor modeller kan anvendes i forskellige sammenhange eller trin, er
det vigtigt at formdalet med modelleringen for et givent projekt/projekttrin i forste omgang defineres
omhyggeligt, ligesom krav til modelkompleksitet, ngjagtighed mm. bgr vurderes. Det vil sige:

e preciser de specifikke formdl med modelsimuleringerne, herunder det ngdvendige analyseni-
veau (modelkompleksitet),

e hvordan tznkes modelleringen at indgé i den samlede zoneafgransning? Er det en indledende
modellering udfra eksisterende data, modellering i forbindelse med detailkortleegning eller brug
af en model som prognosevarktgj i forbindelse med arbejdet med indsatsplaner?,

e diskuter hvilke type modelsimuleringer som skal laves med den numeriske grundvandsmodel og
hvilke krav der skal stilles til modellens trovaerdighed, nér det gelder simuleringernes ngjagtig-
hed, og

e hvor fglsomt er det for projektet/projekttrinnet at modelsimuleringerne eventuelt giver ukorrekte
eller usikre resultater?

Der vil normalt gzlde forskellige krav til troverdighed/ngjagtighed afhaengigt af modellens anven-

delse. Brown (1992) skelner mellem fglgende typer modeller:

e Screeningsmodeller (begrenset krav til afvigelse mellem simuleringer og observationer; eksem-
pler: kvalitative vurderinger af systemopfgrsel, vurdering af behov for data; worst case simule-
ring)

e Overslagsberegninger (krav til god overensstemmelse mellem observationer og simuleringer er
ikke strengt pakravet; eksempler: vurdering af behov for yderligere dataindsamling; indledende
faser i et projektforlgb)

e Akvifer simuleringer (krav om god overensstemmelse mellem simuleringer og observationer;
eksempler: simulering af trykniveaufordeling, strgmning og koncentrationer i tid og sted;
grundlag for projektering af indsats; model med krav om hgj troverdighed ogsa benavnt high
fidelity- "hi fi” simulering i engelsksproget litteratur)

I forbindelse med detailkortlegning og zonering, detaljerede indsatsplaner mm. vurderes det, at ak-

vifer eller “hi fi” simulering oftest vil vaere pakravet, idet formalet her er en kvalitetssikring af for-

stdelsen af det fysiske system og brug af model som prognosevarktgj i forbindelse med indsatsplan
arbejdet. I de indledende trin kan worst case eller konservativ simulering dog vere tilstreekkeligt.

Der er i zoneringsvejledningen lagt op til, at den detaljerede afgrensning af sarbare zoner skal
baseres pa den detaljerede hydrogeologiske tolkning, suppleret med grundvandsmodellering af den
arealdistribuerede grundvandsdannelses geografiske og tidslige variation, samt partikelbanesimule-
ring.

Anvendelsen af numeriske grundvandsmodeller i zoneringen skal afpasses sdvel behov og da-
tagrundlag som hydrogeologisk ramme. Det er altsa op til myndighederne (amterne) at vurdere, om
der ud over en overordnet numerisk grundvandsmodel er behov for detailmodeller, og hvilke yder-
ligere modelanvendelser der er behov for under konkrete hydrogeologiske forhold og belastnings-
forhold i et givent omrade.

Der findes numeriske grundvandsmodeller til en meget bred vifte af problemkomplekser. En
nzrmere afgrensning af formél og dermed krav til modellen er athangig af savel problemerne med
vandressourcen i et givent omrade (grundvand/overfladevand, nitrat/pesticider, saltvandsindtreng-
ning, punktkilder/diffuse kilder etc.), som den hydrogeologiske tolkningsmodel og datagrundlaget.

Kvantificering af usikkerheden er efterhanden blevet et krav i enhver modellering, sé det er tit
relevant at inddrage invers modellering/parameterestimering, Peck et al. (1988), til at analysere
hvilke parametre der er serligt falsomme eller hvilke omréder der er serligt usikker simuleret.
Derudover kan behov for yderligere observationer (“targets”) evt. analyseres. Ved invers modelle-
ring anvendes et hjelpeprogram til at justere parametervardier i modellen og styre generering af
modelsetup, afvikling af kgrsler samt udtraek af resultater (f.eks. PEST98 eller UCODE, se kapitel
10).

Modellgren definerer pa forhdnd hvilke parametre, der skal estimeres, samt evt. nogle interval-
ler som er acceptable. Det vil herigennem vare muligt dels at fa estimeret de parameterkombinati-
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oner, som giver den bedste overensstemmelse i forhold til observerede trykniveauer og afstrgmnin-

ger til vandlgb, dels at fi beregnet usikkerheder p& parametre og dermed en vurdering af hvilke pa-

rametre, som er specielt vigtige at have viden om.

Egentlige usikkerhedsanalyser kan foretages ved en raekke stokastiske metoder, f.eks. Monte
Carlo metoden (Freeze et al., 1990). Peck et al. (1988) papeger, at Monte Carlo metoden muligvis
er den sterkeste metode til usikkerhedsvurdering, idet denne metode er baseret pd ferre antagelser
end andre metoder, er let at forstd, let at implementere og meget generel. Metoden er dog bereg-
ningstung og kraver et stort antal simuleringer. P4 baggrund af antagelser om fordelingsfunktionen
af fx hydraulisk ledningsevne, genereres ved hjelp af geostatistiske metoder og mélinger af led-
ningsevnen et stort antal realisationer af fordelingen af hydraulisk ledningsevne i et modelomrider.
Hver af disse realisationer gennemregnes efterfglgende og det samlede resultat analyseres med
henblik pé fastleggelse af usikkerheder pa fx simuleret trykniveau, nedsivning, partikelbaner eller
stoftransport (Ruskauff, 1998).

Sammenfattende er der ved zonering primert behov for fglgende modelanalyser:

o Vurdering af grundvandsdannelsen til de enkelte magasiner, herunder arealmassige fordeling
og tidslige variationer under anvendelse af numerisk grundvandsmodel med overfladekompo-
nenter (integreret hydrologisk model).

e Vurdering af grundvandsdannende oplande til magasiner og kildepladser eller vurdering af op-
holdstider i forskellige miljger af grundvandszonen (aerob / anaerob) under anvendelse af stati-
ongr, evt. dynamisk numerisk grundvandsmodel med partikelbanesimuleringer.

¢ Brug af model som prognosevarktgj i forbindelse med udarbejdelse af indsatsplaner. Her kan
der eksempelvis vare behov for opstilling af rodzonemodel til vurdering af udvaskningen af ni-
trat eller andre stoffer lgst koblet med en 3D grundvandsmodel (evt. incl. umzttet zone model).

2.5 ER VALG AF EN NUMERISK GRUNDVANDSMODEL DET RIGTIGE VARKT®J TIL
BESVARELSE AF DISSE SPGRGSMAL?

I takt med at der vzlges mere komplekse modeller, forventes det at ngjagtigheden af de simulerede
resultater vil forbedres. Imidlertid sker der ogsé en tilsvarende forggelse i m@ngden af data, der er
ngdvendige for at opstille og kalibrere modellen. Data er ngdvendige for at bestemme parameter-
vardier og for at vurdere modelresultaternes usikkerhed.

En vasentlig begrensning i forbindelse med modelopstilling er netop tilgengeligheden af re-
presentative data. Reprasentativitet refererer her til savel datakvalitet og mangden af data for pa
passende vis at representere det modellerede omrade. Hvad er alternativet til opstilling af en nume-
risk grundvandsmodel, incl. evt. rodzone og/eller umattet zone model?

Udover de procesbaserede strgmnings- og partikelbanemodeller, der beskrives i denne kogebog,
findes der forskellige alternative metoder til vurdering af fglsomme og sarbare omrader:

e Multikriterie metoder

e Statistiske metoder

Metoderne af den forstnzvnte type omfatter eksempelvis hydrogeologisk kortlgning bestiende af
en rekke temakort evt. inkluderende en score (en indeksveardi), som evt. vagtes. Den bedst kendte
metode af denne type, DRASTIC, producerer relative frem for absolutte resultater (Aller et al.,
1987, Hearne et al., 1995), og kan evt. anvendes i en indledende fase i forbindelse med vurdering
af, hvilke omrader der bgr detailkortlegges, men er nzppe anvendelig i forbindelse med udarbej-
delse af indsatsplaner.

Statistiske metoder indeholder en vurdering af sandsynligheden for forurening af grundvandet
pé basis af relationer mellem pé den ene side jordtype, hydrogeologi og kulturelle faktorer og pa
den anden side en kendt eller beregnet forureningsudbredelse. Der er ikke demonstreret eksempler
pa at metoder af denne type uden videre har kunnet overfgres til andre hydrogeologiske forhold el-
ler andre omrader, end dem der ligger til grund for deres opstilling.

Egnethed af forskellige metoder i forbindelse med vurdering af et omrades generelle eller stof-
specifikke fglsomhed afhenger af, hvilken skala der arbejdes pa.
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Grundvandsmodeller incl. overflademoduler pd regional skala er velegnede til vurdering af
grundvandsdannelsen, som efterfglgende kan anvendes til vurdering af eksempelvis den samlede
vandressources stgrrelse for et givent grundvandsmagasin, et regionalt opland eller et amt. DRA-
STIC vurderes anvendelig pa regional skala til indledende vurderinger af behov for yderligere
kortlegning, men man kan udmerket kombinere forskellige metodikker: grundvandsmodeller,
vandtypebestemmelser/aldersdateringer og lertykkelseskort (eller dybder til redoxgrensen) med
henblik pa indledende vurderinger af behov for yderligere dataindsamling/detailkortleegning.

Pa feltskala (1:5.000 eller mindre) som er den skala der skal arbejdes pa i forbindelse med ind-
satsplaner pa ejendoms- og markniveau er DRASTIC metodik problematisk, da de kun giver et re-
lativt og ikke stofspecifikt” resultat. I forbindelse med sarbarhedsvurdering (altsd vurdering af sa-
vel udvaskning fra rodzonen, infiltration og transport i umsattet og mattet zone) vurderes ogsa
grundvandsmodeller incl. rodzonemodel og evt. umattet zone model at vaere velegnede (ASTM,
1997).
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Kapitel 3 OPSTILLING AF GEOLOGISK MODEL

Peter Gravesen
Kvarteer- og maringeologisk afdeling ,GEUS

Ngglebegreber: Geologisk variabilitet, sedimentologiske modeller, modeltyper, tilgazngelige data,
korrelation af lag, heterogenitetsforhold, manuelle og computerfremstillede modeller, skalaforhold.

ABSTRACT: En geologisk model er en idealiseret og simplificeret udgave af de komplekse, na-
turlige forhold, og modellen fremstilles for at forsta lagenes rumlige opbygning og deres strukturer
samt de fysiske og kemiske processer som forgéar i dem. Den geologiske model anvendes desuden
som grundlag og “skelet” i den hydrogeologiske model, hvor de naturlige forhold yderligere bliver
forsimplede. En god geologisk model krever detaljerede data fra daglokaliteter, kortleegning, bo-
ringer og geofysik. Detaljeringsgraden afhenger selvfglgelig af formalet. Det kan imidlertid ofte
vere muligt at fremstille en geologisk model i et omrdde ud fra foreliggende data, men kvaliteten
pé data, datatethed mv. afggr palideligheden.

3.1 INDLEDNING

De danske grundvandsmagasiner er helt overvejende opbygget af lgse sand-grus aflejringer fra
Kvartar, Tertizer, Jura og Kridt tidsafsnittene og kalkbjergarter fra Tertizr og Kridt. P4 Bornholm
findes desuden ogsa magasiner af sandsten, skifre og kalksten fra Palezozoikum og gnejs og granit
fra Prekambrium. Forstaelse for den geologiske variabilitet og beskrivelse af magasinernes rumli-
ge opbygning er fundamentet for at forstd fysiske og kemiske processer, der foregar, nar vandet
bevager sig gennem daklag til magasinerne og ved vandtransport i selve magasinerne. Den geolo-
giske model er dermed ogsa vigtig ved opstilling og arbejde med hydrogeologiske modeller.

En geologisk model er en idealiseret og simplificeret udgave af de komplekse naturlige forhold,
og modellen fremstilles for at forstd sedimenternes og bjergarternes rumlige opbygning og deres
strukturer samt de fysiske og kemiske processer, som foregar i dem.

Oplysningerne om sedimenternes og bjergarternes udbredelse, sammensatning og alder baseres
iseer pa analyse af boreprgver og deres placering i boringer, men ogsé geofysiske logs og overfla-
degeofysik indgér ved geologisk modellering (Hansen & Gravesen, 1996, Gravesen, 2000). Viden
om de enkelte lags mulige udbredelse kan fis ved at opstille geologiske modeller, der er udviklet
inden for den sedimentologiske videnskab, is@r i forbindelse med olie-gas efterforskning suppleret
med traditionelle geologiske kortlegningsmetoder (Walker,1984).

De sedimentologiske modeller bliver helt overvejende etableret pa grundlag af daglokaliteter,
hvor lagenes vertikale og horisontale udbredelser og variationer kan iagttages. De vigtigske egen-
skaber er laggranser, kornstgrrelse og sedimentstrukturer. Ud fra disse egenskaber er der blevet
beskrevet en rekke teoretisk mulige modeller, der dog n@sten aldrig genfindes komplette i naturen.
Eksempler pa modeller for 1gse sand-grus flodaflejringer er den type af flettede flodsystemer, der
opbygger de danske hedesletter fra Weichsel tidsafsnittet og for ler-silt aflejringer, den type af sg-
aflejringer som kaldes varv aflejret i et iskontaktmiljg ved Weichsel isen.

De vertikale og horisontale variationer i aflejringernes karakterer forudsagt ud fra de sedimen-
tologiske modeller kan anvendes ved stor skala modellering af grundvandsmagsinerne, men i for-
bindelse med beskrivelse af vandstrgmning og forureningstransport i grundvandet er der brug for
flere detaljer og praecise rumlige beskrivelser til vurdering af den hydrauliske ledningsevne i lage-
ne. Magasinernes hydrauliske ledningsevne kan variere inden for selv tynde lag for samme slags
aflejring.
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Under danske forhold kan hele lagseriekomplekset beskrives i forhold til flader og de geologiske
enheder under eller over disse flader. Den gvre begrensende flade er jordoverfladen og en omtale
af dens topografi og geomorfologi foretages i afsnit 3.2. En anden flade som ogsa er vasentlig, er
prekvarteroverfladen, dvs. fladen der adskiller de kvartzre aflejringer fra de ®ldre aflejringer, og
den beskrives i afsnit 3.3. De geologiske enheder som indgar i grundvandsmagasinerne, deres
dzklag eller andre begrensende lag er omtalt i afsnit 3.4. Datatyper er kort beskrevet i afsnit 3.5,
mens modeltyper, opstillingen af den geologiske model og dens usikkerheder omtales i afsnittene
3.6,3.7,3.8,3.9 0g 3.10.

De geologiske modeller og metoderne til at etablere dem, som beskrives i dette kapitel kan an-
vendes uanset hvor stor en datamangde der foreligger ved en konkret undersggelse, men selvfgl-
gelig vil modellens gyldighed gges, jo flere data der foreligger, og jo stgrre tethed disse data har.

3.2 JORDOVERFLADENS TOPOGRAFI OG GEOMORFOLOGI

Topografien er landskabets fysiske trak (forhold) som relieffet og konturerne, mens geomorfologi
er leren om landskabets fysiske og geologiske former, dets dannelse og de @ndringer der sker med
dem. Topografien eller terreenforholdene, som foreligger pa kort og digitalt, har vaesentlig betyd-
ning for de hydrogeologiske forhold béde ved grundvandsdannelse, nedsivning og strgmning i ma-
gasinerne til vandlgbene eller havet. Ved undersggelser pa f.eks. oplandsstgrrelse er disse data helt
centrale ved hydrogeologisk modellering. For at bedgmme et landskabs opbygning er den geomor-
fologiske analyse en vigtig indgang, da der kan vere sammenh®ng mellem indholdet (sedimenter-
ne) og f.eks. bakkernes og fladernes form. Det er helt overvejende de kvartere aflejringer, som vil
indga i analysen, og det kvartergeologiske jordartskort giver i denne analyse sammensatningen i
den gverste meter og dermed en indikation pa indhold og dannelse. En opdeling af et omrdde i
geomorfologiske enheder kombineret med andre data kan anvendes bade ved indledning til en un-
dersggelse og som et verktdj ved opskalering. Jordoverfladen og overfladen for de geomorfologi-
ske enheder (ofte den samme) skal derfor altid indga i modelleringen.

3.3 PREKVARTZARETS HAJDEFORHOLD

Overfladen, der afgrenser de kvartzre aflejringer fra de ®ldre prekvartere aflejringer, er en over-
flade der er skabt ved erosion, bassinindsynkning og fjernelse af materiale. Der er siledes en stor
tidsmessig forskel i og med, at det yngste tertizere tidssnit, Pliocen, faktisk kun er truffet i én bo-
ring i Danmark helt nede ved gransen til Tyskland. Pga. af indsynkningen og erosionen er der sé-
ledes en aldersforskel der streekker fra Nedre Kridt til Kvarter i @stdanmark og fra Preekambrium
til Kvartzr pa Bornholm.

Prazkvarteroverfladen har derfor vaeret udsat for fysiske og kemiske processer gennem mange
millioner &r, og ma formodes at have en variation i relieffet, der mindst ligner den nuvarende dan-
ske jordoverflade. Nar overfladen er blevet kortlagt ved hjzlp af boringsdata (ved konturering), har
der varet et problem med for stor afstand mellem data. Dette bevirker altid en udglatning i relief-
fet, som antagelig ikke er korrekt. Geofysiske undersggelser, is@r seismiske, elektriske og elektro-
magnetiske, kan medvirke til at forbedre datagrundlaget

Prekvartzroverfladen og dens jordarter/bjergarter har forskellig betydning i forhold til den ge-
ologiske model og de hydrogeologiske forhold. I nogle tilfelde begrenser de prakvartere aflejrin-
ger de kvartzre, som nar f.eks. kvartzre sand- og leraflejringer i Arhus omradet findes i dalsyste-
mer i fedt tertizert ler. I andre tilfzelde indgér de prakvartzre aflejringer i grundvandsmagasinet,
som ndr kvarter sand findes oven pa tertizert kvartssand i Vestjylland.
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3.4 SEDIMENT/BJERGARTS ENHEDER

Stratigrafi er l&ren om de geologiske lags indbyrdes relationer, og hvis ikke andet har pavirket la-
gene end almindelige aflejringsprocesser, vil de ®ldste lag ligge nederst og de yngste gverst. Den-
ne ideelle tilstand er baggrunden for den klassiske geologiske “lagkage”-model, hvor lagene op-
fattes at ligge regelmassigt ovenpd hinanden. Denne tilstand ggr mulighederne for at korrelere
identiske/j@vnaldrende lag fra punkt til punkt relativt let. Dette kan ogsd veare rigtigt i situationer,
hvor de stratigrafiske enheder er aflejret under ensartede forhold over lange horisontale strek, som
f.eks. langs en kyst. Den ideelle tilstand er desverre langt fra altid tilstede under danske forhold, i
alt fald hvor det drejer om de kvartere aflejringer, mens det til en hvis grad kan siges at vere rig-
tigt for kalkaflejringer fra Kridt og Tertar perioden samt marint kvartssand fra Mioc@n. De kvar-
tere aflejringer er preget af uregelmassige aflejringsforhold og pavirkning af istidens gletschere,
som har skabt bade aflejringsmassige og strukturelle heterogeniteter. I varste tilfelde ligger &ldre
lag ovenpa yngre.

3.5 DATATYPER

De geologiske modeller udarbejdes pa grundlag af “hérde data”: Direkte feltdata fra daglokaliteter,
geologisk kortlegning eller boringer og “blgde data’: Geofysiske data og geologisk erfaring (og de
teoretiske modeller).

De harde geologiske data er ofte allerede eksisterende data som f.eks. boringsdata fra GEUS
boringsdatabase og Borearkiv (Gravesen & Fredericia, 1984). Der findes p.t. ca. 270.000 boringer
i borearkivet, hvoraf de ca. 215.000 er lagret i databasen. Boringsformél fordeler sig med 53 %
vandforsyningsboringer, 22 % geotekniske boringer, 12 % rastofboringer, 6 % geofysiske shot
holes og 8 % boringer i forbindelse med grundvandsovervagning, forureningsundersggelser og vi-
denskabelige undersggelser.

De forskellige boringstyper indeholder information, som er relevant ved made manuel og com-
puterbaseret geologisk modellering. Den geologiske information er primart baseret pa undersggel-
ser af boreprgver og oplysninger fra borefirmaet (f.eks. laggraenser). Boreprgverne giver oplysnin-
ger om bjergarts/jordartstype, h@rdningsgrad, kornstgrrelse, farve, bikomponenter, mineralogi,
fossilindhold, kalkholdighed, og almindeligvis er dannelsesmiljg og alder ogsi bestemt (Larsen et
al., 1995).

Daglokaliteter og geologiske kort udggr en anden “hard” datakilde, hvor is@r kortene er anven-
delige i digital form. Jordartskort, geomorfologiske kort og topografiske kort er, hvor der er tale
om prasentation af observerede data, siledes et vigtigt databidrag. I nogle tilfelde er der dog pé
disse kort tale om fortolkning, som altid vil kunne diskuteres.

Geofysik har vaeret anvendt ved grundvandsundersggelser igennem lengere tid. Data fra bore-
hulslogs, iser gammalogs, resistitivitetslogs og induktionlogs, er vigtige hjzlpemidler, nar detaljer
om lagfglgerne skal fastsattes i de enkelte boringer. Den usikkerhed, der er ved fastsattelse af lag-
grenser pa basis af de udtagne boreprgver, kan elimineres ved at optage geofysiske logs i bore-
hullet. Derudover kan de geofysiske logs pavise og placere heterogeniteter i lagfglgen (efter for-
tolkning) og kombineret med boreprgver give gode muligheder for at beskrive en lagfglge med hgj
precision.

Det mest problematiske ved opstilling af geologiske modeller i relation til grundvandsmagasi-
nerne er at bestemme beliggenhed af granser mellem de enkelte enheder og enhedernes pracise
udbredelse. Overfladegeofysik kan give informationer til at vurdere og fastsatte forbindelser mel-
lem de stgrre enheder. Seismik, georadar, slebegeoelektrik og transiente elektromagnetiske malin-
ger er de metoder, der is@r giver “blgde” data, som efter fortolkning til geologiske lag og struktu-
rer giver bud pa den overordnede opbygning af de geologiske forhold. Et eksempel herpd er
kortlegning af sandvinduer i et i gvrigt sammenhangende morznelersdekke over grundvandsma-
gasinet.
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3.6 MODELTYPER

3.6.1 To- og tre-dimensionelle modeller (traditionelle deterministiske modeller)

To- og tre-dimensionelle modeller viser den rumlige geologiske opbygning i enten et profil eller
ved flere profiler, der krydser hinanden (fence-diagrammer). De kan ogsa vises som blokdiagram-
mer, hvor landskabets geomorfologi er medtaget. Fremstillingsmetoden er traditionelt manuel og
velkendt fra den geologiske litteratur. Hvis data (f.eks. boringer eller geofysiske data) er lagrede i
databaser kan der udtegnes profiler og diagrammer ud fra disse data, hvis der er programmel tilste-
de. Tolkningen vil altid krave, at en geolog gdr aktivt ind i konstruktionen. Anvendelsen i den
matematiske hydrogeologiske model indeberer, at data digitaliseres og indlegges i modellen. Hvis
tolkede profiler eller fencediagrammer foreligger digitalt (i eksisterende programmer udarbejdet til
formailet) kan de ofte bruges direkte. Metoden, der kan anvendes til udarbejdelsen, er beskrevet i
Hansen & Gravesen (1996). Modellerne har den fordel, at der en klar arbejdsgang, hvor det er let
at indarbejde geologisk erfaring, samt at avanceret programmel ikke er en betingelse. Svaghederne
er, at det svert at indarbejde nye data og at det kan veare svart at arbejde i tre dimensioner. Des-
uden udarbejdes der normalt kun en modelmulighed pa de foreliggende data, som er afthengig af
den tolkende geologs erfaring.

6.3.2 Overflade modeller (konturerede modeller)

Overfladen modellen kan vare en hurtig metode, hvis de geologiske forhold er rimeligt ukomplice-
rede. Der kan anvendes mange data, og modellen illustreres med konturerede overfladekort eller
lagtykkelseskort. Modellen kan fremstilles manuelt, men det er en stor fordel, hvis data er databa-
selagrede, da der eksisterer mange muligheder for passende kontureringsprogrammel. Ved meto-
den skal der defineres hvilke overflader og lag, der skal kortlegges. Derfor startes med at vurdere
de generelle geologiske forhold i omradet eventuelt ved konstruktion af et reprasentativt geologisk
profil med terrznoverflade. Det er ligeledes vigtig at undersgge datakvalitet og oplgselighed. Der-
efter opstilles sggekriterier til databasen for det pageldende omrade, og sddanne rutiner kan som
regelen ikke bruges i andre omrader. Kontureringsprogrammer kan sjeldent lgse problemer med
dale og stejle gradienter, sa derfor skal geologen fglge en udtegning af modellen op med verifikati-
on af den ud fra geologisk viden og vurdering af inkonsistente data samt manglende centrale data.
Fordele ved metoden er, at den er hurtig, hvis data er edb-lagrede og kan relativt let fgres over i en
matematisk model. Store datamangder kan behandles og nye kan let indfgjes. Svagheder er, at
modellen er relativ simpel, og at den ikke kan tackle forstyrrede, hzldende eller foldede lag. Des-
uden skal de konturerede kort altid justeres ud fra geologisk erfaring, hvilket er szrlig patrengende
ved edb-fremstillede modeller. Et eksempel pd et verktgj til fremstilling af en overflademodel er
den grafiske editor, GeoEditor (Jacobsen & Hansen, 1998).

6.3.3 Geostatistiske modeller (stokastiske modeller)

Ved geostatistiske modeller kan data anvendes pa en anderledes méde, bl.a. hvis de kombineres
med stokastisk modellering. Udgangspunktet er de samme data, som for de ovenstiende modeller,
hvor bade hirde og blgde data kan indgé. Ved denne form for modellering er det praksis altid at
bevare de hirde data (f.eks. boredata) i mélepunkter for derefter at kunne fremstille en serie af mo-
deller, som alle honorerer disse harde data. Et forsgg pa en stokastisk modellering ses i Hansen og
Gravesen (1996), hvor modelleringen kan sammenholdes med en deterministisk modellering for
det samme omrade. De stokastiske modeller har imidlertid en reekke problemer angéende opskale-
ring, mangel pa data og kalibrering. Et problem er ogsa antallet af modeller, som er lige sandsynli-
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ge, hvor kun en skal anvendes i den matematiske modellering, ligesom at denne model skal relate-
res til profiler eller kort. En fordel ved stokastiske modeller er, at de samlet giver et bud pé den ge-
ologiske variabilitet, hvilket statiske modeller ikke kan.

3.7 KORRELATION AF LAGFZLGEOPLYSNINGER FRA BORINGER

Skalaen og datagrundlaget er centrale kriterier for maden at opstille en geologisk model pd. Data-
mengde og — kvalitet varierer meget i de forskellige dele af landet. I omrader, hvor der har veret
intens boringsaktivitet i forbindelse med etablering af kildepladsomrader til vandverker eller ved
forskningsprojekter, vil boringstzthed og datakvalitet vere vasentlig stgrre end i omréder med
spredte husholdnings- og markvandingsboringer.

En geologisk model kan selvfglgelig opstilles ud fra bide fi og mange data. Mange data er
ngdvendige, nér der skal bruges detaljer omkring de vasentlige parametre: Grundvandsmagasiner-
nes og deklagenes sammensetning og indre strukturer. Herunder data om interne heterogeniteter
og deres udbredelse og afgrensninger, dvs. laggraenser, tektoniske forstyrrelser og andre barrierer.
Der vil i de fleste tilfeelde i forbindelse med zoneringen vare behov for indsamling af supplerende
geologiske data.

Databehovet for en manuelt opstillet geologisk model er stort, men datamangden kan dog ogsé
blive s stor at overskueligheden tabes. De fleste computerfremstillede modeller (konturerede mo-
deller, statistiske modeller) vil ogsa have et stort krav til datamangden, men vil altid vere endnu
mere forsimplede udgaver af de geologiske forhold end de manuelle.

Opstillingen af den geologiske model med udgangspunkt i boringsdata er i al simpelthed et
spgrgsmal om at korrelere lag af samme alder fra boring til boring. Det er sj®ldent, at alle lag i en
boring er aldersdateret pa en made, sa korrelationen kan foregé entydigt. Derfor kommer de etable-
rede sedimentologiske modeller ind i billedet, som giver forslag til, hvordan de faktiske lag i bo-
ringerne kan veare dannet og placeret i forhold til hinanden.

Konstruktion af to- og tre-dimensionelle modeller indeholder et vesentlig element af tolkning,
som ma baseres pa kendskab og erfaring fra kendte modeller (Anderson, 1989, 1990, Walker
1984). Naér fgrst den geologiske model er etableret, kan denne anvendes videre til udarbejdelse af
en hydrogeologisk tolkningsmodel (se afsnit 4). De geologiske modeller vises ofte som tvarprofi-
ler, der sammenstilles i fencediagrammer eller blokdiagrammer eller som flader eller grafik pa
kortflader.

Uanset den valgte modeltype er korrelationen mellem information fra boreprgvebeskrivelser,
tolkning af borehulslogs og information fra daglokalitetsbeskrivelser og sedimentmodeller opstillet
ud fra disse, ngglen til at en brugbar model kan udarbejdes.

Korrelation af sammenhangende og jevnaldrende lag foregar lettest, hvis de er aldersbestemte.
Dette foregér ud fra dyre- og plantefossiler, som iser findes i aflejringer dannet i havet. Eksempler
herpa er interglaciale aflejringer fra Eem (Cyprina-lag) og Holstein havene, som har stor udbredel-
se i Danmark. De marine lag fra @vre Kridt (skrivekridt) til @vre Tertizer (Miocen: Gram, Hodde
og Arnum Formationerne) er andre eksempler pa aflejringer, der kan aldersdateres ud fra fossiler.
Ikke-marine lag fra sger og moser kan dateres pa plantefossiler og dermed korreleres, men disse
lag har sjzldent stgrre horisontal udbredelse. Begge typer aflejringer kan ogsa i nogle tilfelde da-
teres ud fra mélinger pa radioaktive isotoper.

Nér det drejer sig om istidsaflejringerne, smeltevandsaflejringer og moraneaflejringer, som
dominerer de gvre jordlag i Danmark, kan korrelationen vere vanskelig pa grund af manglen pa
fossiler. Her ma lagene korreleres ud fra deres sammensatning og strukturer, og da vil de sedi-
mentologiske modeller give muligheder med hensyn til bedgmmelse af jordartsvariation og de se-
dimentzre og tektoniske strukturers karakter og skala. Daglokaliteterne giver ogsd informationer
om de interne heterogeniteter og forbindelsesmuligheder mellem aflejringer, som kan optrade som
grundvandsmagasiner.

Ud fra den kombinerede tolkning af dannelsesmiljg for aflejringerne og fastsattelse af laggraen-
ser konstrueres geologiske tvaerprofiler eller kort over flader, vel vidende at omrdderne mellem bo-
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ringerne kun kan tolkes ud fra kvalificerede vurderinger og ekspertise. I omrader med tetliggende
boringer med den ngdvendige dybde og fa forskellige lag vil denne geologiske model veare til-
streekkelig (f.eks. omrader med tyndt kvartert dekke pa kalkaflejringer). Hvis datatatheden er for
ringe vil det vare ngdvendigt at supplere med flere boringer og/eller overfladegeofysik. Hvilke
metoder der skal anvendes, afhaenger f.eks. af forskelle i aflejringstyper, forventninger til struktu-
relle forhold og skalaforholdene.

3.8 FORBEDRING AF GEOLOGISK MODEL UD FRA OVERFLADEGEOFYSIK

Hvis der skal fgjes flere oplysninger pa den geologiske model vil de geofysiske metoder bidrage til
beskrivelse af storskala heterogeniteterne i magasinerne og de mulige forbindelser mellem flere
magasinenheder. Derudover bidrager de geofysiske data til fastszttelse af laggrenserne mellem
enhederne i omrdderne mellem boringerne og til vurdering af hovedjordartstypernes fordeling
(f.eks. ler, sand, grus)

De geofysiske data skal tolkes og udtegnes pa papir eller foreligge digitalt enten som profiler
eller som kort. Det er hensigtsmassigt at udtegne (konstruere) de geofysiske data i profiler med
samme beliggenhed og mailestok som de geologiske. Hvis udtegningen forgér pa kort, vil det vere
ngdvendigt at omsette disse horisontale data til vertikale profiler, hvis der er tale om en to- eller
tre-dimensional model.

Tolkning og omsatning af f.eks. elektriske modstandsvardier til sediment- og bjergartstyper
understgtter beskrivelsen af de vigtigske geologiske enheder og fastleggelsen af deres udbredelse.
Dette sker ved sammenligning med kendte modstandsverdier for danske sedimenter og bjergarter.
Derefter kan omradder med samme sammensztning afgrenses, respekterende de allerede registrere-
de grenser mellem aflejringerne is@r fra de “hérde data”.

Den endelige geologiske model opstilles derefter ved at samarbejde de geologiske og geofysi-
ske profiler, kort og data, saledes at alle data anvendes til at konstruere den endelige geologiske
model. Det er vigtig at markere, hvor modellen er baseret pa boringer og geofysik, og hvor den
alene er konstrueret ud fra en geofysisk tolkning. Det ggres bedst ved at vise boringernes beliggen-
hed og dybde.

De rumlige relationer kan nu vises ved, at flere krydsende profiler sammenstilles som et fence-
diagram eller blokdiagram, der viser lagenes udbredelse i tre dimensioner. Arbejdet med at sam-
menstille disse diagrammer involverer ofte endnu en vurdering af lagenes vertikale og horisontale
udbredelse, specielt i de punkter, hvor profilerne krydser hinanden.

3.9 DETALJER I EN GEOLOGISK MODEL

I nogle sammenhznge vil detaljer om de geologiske lag have stor betydning for etablering af f.eks.
en beskyttelsesstrategi. Disse detaljer, som typisk indsamles under feltundersggelser fra dagloka-
liteter, udgravninger og boringer, findes i sagens natur kun fra et fital af omrader. Kortlegning af
sammenha®ngende lerdekker over magasinerne anvendes som et vigtigt element i beskyttelsestra-
tegien overfor grundvandet. Detaljer om heterogeniteterne i leraflejringerne i form af kornstgrrel-
sefordelinger, sand- og gruslinser og makroporer, som har betydning for vand- og stoftransport ned
gennem leraflejringerne til grundvandet, er undersggt pa lokaliteter spredt over landet, og et bille-
de af f.eks. makroporefordelinger og deres betydning inden de gverste 5-6- meter er ved at danne
sig (f.eks. Klint & Gravesen, 1999). Det er pavist, at der sker transport gennem makroporer til
grundvandet, men detaljerede undersggelser angaende sprakker, ormehuller og rodhullers hydrau-
liske betydning og variation mangler stadig. Spraekker i morzneler optreder pa alle undersggte lo-
kaliteter, men i forskellig mangde og opbygning, men disse oplysninger skal ligesom f.eks. korn-
stgrrelsesvariationer underkastes en n@rmere gennemgang for at estimere de hydrologiske og
hydrauliske parametre, som kan opstilles ud fra dem.
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Mulighederne for at regionalisere eller opskalere detailviden fra enkelte lokaliteter skal hftes
op pa sammenhzng mellem egenskaber i de sedimentare enheder, deres dannelse og sammenhzng
med de geomorfologiske enheder, som streekker lengst udenfor den enkelte lokalitet. Nar denne
samhang er etableret vil det vaere muligt at medtage langt flere detaljer ved den hydrogeologiske
modellering.

3.10 USIKKERHEDER PA GEOLOGISK MODEL

Usikkerheder pa den geologiske model athanger af usikkerhederne pa data og den senere behand-
ling af dem.

Boringernes alder og de forskellige formal resulterer i forskellig oplgsning med hensyn til ind-
samlingst®thed i boringerne (antal undersggte prgver) og information fra hver prgve (antal under-
sggte parametre) Derudover er afstanden mellem boringernes beliggenhed og deres dybde af be-
tydning ved opstilling af modellerne. Disse forhold, som varierer fra sted til sted, ma vurderes i
hvert enkelt tilfzlde, bl.a. af hensyn til den mangde at yderligere data, der skal indsamles.

De “harde” boringsdata kan relativt let indarbejdes i modellen pa det sted, hvor de er indsamlet
(borestedet), men det er vanskeligt at illustrere ngjagtigheden ved deres rumlige fordeling og vari-
abilitet.

Nér oplysninger skal bruges ved en videre vurdering af magasinets egenskaber, er tilstedeverel-
sen af heterogeniteter meget vasentlig. Den precise rumlige placering af heterogeniteterne kan
kun fastlegges, hvis der en stor datatzthed fra f.eks. boringer, men en tilstrekkelig datatzthed er
normalt ikke tilstede.

Etablerede modeller giver derfor nogle overordnede retningslinier for, hvordan forholdene kan
vare nede i magasinet, men ofte kun pa en “regional” skala, som gar ud over en mere specifik lo-
kalitet. Problemer med at ga i detaljer er omtalt ovenfor. Foruden de primare heterogeniteter dan-
net ved lagenes/bjergarternes aflejring eller dannelse, er iser tektoniske forstyrrelser af magasiner-
ne en parameter, der forgger den samlede mangde af heterogeniteter i magasinet og som ggr dem
mere uforudsigelige. Det ma altid huskes, at modeller er kun eksakte i de harde data punkter. Uden
for disse er det et spgrgsmal om kvalificeret tolkning.

3.11 PRAKTISKE EKSEMPLER PA TOLKNING AF HYDROGEOLOGISKE MODELLER

Der er som navnt ovenfor en rekke forskellige tolkningsmetoder, der kan benyttes til opstilling af
en hydrogeologisk model i 3D. Metoderne kan beskrives ved fglgende S typer:

1. Digitalisering af profiler og efterfglgende interpolation mellem profiler til modelgrid

2. Tolkning i punkter og efterfglgende interpolation mellem punkter til modelgrid

3. Profil-tolkning i grid jf. DK-model @erne og efterfglgende interpolation fra geologisk tolk-
ningsskala til numerisk gridskala

4. Slice-tolkning i faste dybdeintervaller af dominerende jordtyper (f.eks. 1 x 1 km i 10 m’s dyb-
deintervaller jf. DK-model Jylland)

5. Tolkning ved hjzlp af 3D geologisk tolkningsvarktgj f.eks. GeoEditor, som giver mulighed
for en bedre struktureret tolkning af boringer/geofysik og evt. stgttepunkter og efterfglgende
overfgrsel til modelgrid

Metode 1 og 2 har varet anvendt i et begrenset antal eksempler i Danmark. Metode 3 og 4 er
nzrmere beskrevet pA www.vandmodel.dk. For en tolkning ved hjzlp af GeoEditoren (metode 5)
henvises til: http://www.dhisoftware.com/mikeshe/Description/GIS_Geo_Editor/index.htm .
Profiltolkning har veret den hyppigst anvendte metodik gennem en arreekke, men metoden har
begrensninger, idet det er noget vanskeligt at opdatere den geologiske model med nye data (fx nye
boringer, geofysisk mm.). Slice-tolkning giver en rakke fordele med hensyn til en lettere opdate-
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ring af den geologiske model. En ulempe ved slice-tolkning er at kun den dominerende jordty-
pe/bjergart reprasenteres i hvert grid, hvilket dog i nogen grad modsvares af fordele med hensyn
til det regulere grid, som i gvrigt er lettere at arbejde med i forbindelse med yderligere op- og
nedskalering.
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Kapitel 4 OPSTILLING AF HYDROGEOLOGISK
TOLKNINGSMODEL
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Ngglebegreber: Konceptuel model, hydrologiske processer, geologi, strukturelle forhold, hydro-
stratigrafiske enheder, tidsperioder, parameterfastsattelse og usikkerhed

ABSTRACT: En hydrogeologisk tolkningsmodel indeholder brugerens opfattelse af de vigtigste
hydrologiske processer og geologiske forhold og kan siledes opfattes som brugerens overblik og
afgreensning af hvad der er ngdvendigt at inkludere i de efterfglgende numeriske beregninger.
Hvilke hydrologiske processer og geologiske strukturer skal inddrages? Hvilken grad af komplek-
sitet er ngdvendig? Fastleggelse af hydrostratigrafiske enheder. Stationzr og dynamisk model.
Valg af tidsperiode til kalibrering og validering. Parameterfastsattelse ud fra geologiske og hydro-
logiske data. Vurdering af usikkerhed pa konceptuel model.

4.1 DEFINITION

En hydrogeologisk tolkningsmodel indeholder brugerens opfattelse af de vigtigste hydrologiske
processer og geologiske forhold. Endvidere indeholder den de simplifikationer, som forventes at
vare acceptable i en numeriske model, selv om den skal kunne opfylde de malsztninger brugeren
stiller til modelleringsvarktgjet i den konkrete opgave. De enkelte elementer i tolkningsmodellen
er beskrevet i nedenstaende afsnit 4.2-4.7.

En hydrogeologisk tolkningsmodel kan séledes opfattes som brugerens overblik og afgransning
af hvad det er ngdvendigt at inkludere i de efterfglgende numeriske beregninger.

En hydrogeologisk tolkningsmodel er en visuel eller skitsemassig beskrivelse af grundvandets
strgmningssystem, ofte i form af ’blokdiagrammer”, "tversnit” og “plankort”. Egenskaberne ved
den hydrogeologiske tolkningsmodel er bestemmende for dimensionerne i den numeriske model og
designet af modellens beregningsnet.

4.2 AFGRENSNING AF OMRADE

Pa baggrund af formélet med den konkrete opgave og omradets hydrologiske og geologiske karak-
teristika foretages der en geografisk afgransning af det omrade, der skal medtages i modellen.

Vigtige overvejelser i den anledning er, at omradet skal vere sa tilpas stort, at de valgte randbe-
tingelser ikke far ugnsket stor indflydelse pa beregningsresultaterne, se stébiens kapitel 6.

Sa vidt muligt bgr systemets naturlige hydrologiske grenser honoreres i forbindelse med af-
grensning af modelomrédet (overordnede grundvandskel, udbredelse af magasiner, topografiske
oplande, betydning af vandlgbssystemer, vandindvinding mm.), men i praksis kan det vaere ngd-
vendigt at begranse eller trunkere modelomradets stgrrelse, siledes at der er behov for at specifice-
re randbetingelser, der ikke er sammenfaldende med naturlige hydrologiske grenser der optreder i
det givne system. Under alle omstndigheder bgr den konceptuelle model forholde sig til og be-
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skrive de “’sande” hydrologiske graenser, ogsa beliggende udenfor det evt. “trunkerede” modelom-
rade.

4.3 HVILKE HYDROLOGISKE PROCESSER OG GEOLOGISKE STRUKTURELLE
FORHOLD SKAL INDRAGES?

En vigtig beslutning i forbindelse med opstilling af den hydrogeologiske tolkningsmodel er hvor

stor en del af det hydrologiske system, det er ngdvendigt at medtage i modellen, dvs.:

e Skal processerne i rodzonen og den umettede zone medtages direkte i modellen? I givet fald
skal modellen benytte klima inputdata og selv beregne den aktuelle fordampning. I modsat fald
skal nedsivningen til det gverste frie grundvandsspejl skgnnes pa anden vis.

e Skal overfladevandssystemerne medtages direkte i modellen? I givet fald skal modellen inde-
holde beskrivelse af vandlgbssystemer og sger. I modsat fald skal deres indflydelse represente-
res ved et passende s&t af gvre/indre randbetingelser i modellen.

Disse spgrgsmal er specielt vigtige i forbindelse med stillingtagen til hvor godt modellen skal kun-

ne simulere de naturlige klimagenererede dynamiske forhold, sdsom &rstidsvariationer af tryknive-

auer og variationer i afstrgmning og vandstand i vandlgb og sger.
Endvidere skal der tages stilling til hvilken grad af kompleksitet, det er ngdvendigt at medtage i
modelbeskrivelsen. Typiske spgrgsmél i den sammenhang vil vere:

e Hvor kompleks skal simuleringen af den umattede zone vare? Er det ngdvendigt at tage hen-
syn til tensionsforhold (dvs. Richards’ ligning) eller er gravitationsstrgmning eller blot en
boksmodel tilstrekkelig?

o Skal der tages hensyn til preferentielle strgmningsveje i den umattede zone eller skal disse for-
hold indkorporeres i form af effektive parameterverdier?

e Skal der tages hensyn til den rumlige variation af parameterverdier i den umattede zone eller
skal disse forhold indkorporeres i form af effektive parametervaerdier?

e Skal der tages hensyn til linser eller spraekkezoner i den mattede zone?

e Skal der tages hensyn til densitetseffekter i den mettede zone?

Det er ikke muligt at give generelle entydige svar pa ovenstdende og lignende spgrgsmal, som skal

afklares i forhold til den specifikke malsatning og de lokale hydrogeologiske forhold. Tabel 4.1 in-

deholder dog nogle vejledende betragtninger.

4.4 FASTLEAGGELSE AF HYDROSTRATIGRAFISKE ENHEDER

Med baggrund i den geologiske model (Kapitel 3) og formalet med den givne opgave besluttes de-
taljeringsgraden og strukturen af de geologiske informationer, der skal indgd i modellen. Typiske
valgmuligheder vil vare:

e En to-dimensional beskrivelse af de vandfgrende lag. Dette indebarer, at der foretages en ver-
tikal midling over hele lagpakken, og at de hydrauliske forhold beskrives i form af transmissi-
viteter.

¢ En quasi tre-dimensional beskrivelse med en opdeling i et antal geologiske lag. Dette indebz-
rer ofte, men ikke ngdvendigvis, skiftevise lag af vandfgrende og lavpermeable lag (henholds-
vis akviferer og akvitarder).

e En fuld tre-dimensional beskrivelse.

I langt de fleste situationer i Danmark vil det som fglge af de geologiske forhold vaere ngdvendigt

eller fordelagtigt at bruge 3D grundvandsmodeller ved zoneringen, nir det drejer sig om vurderin-

ger af, hvor grundvandet dannes og ved afgrensning af indvindingsoplande og ved vurdering af
grundvandets trykforhold og transporttid gennem daklagene. I omrédder hvor geologien er mere
simpel, kan der ofte bruges simplere metoder, men omraderne afgrenses bedre med 3D modeller.

I et gstdansk omrdde kunne en typisk sekvens af hydrostratigrafiske enheder eksempelvis vare
som fglger (jf. DK-model Sjelland, med 11 lag fra top til bund): 1. et vandfgrende lag opsprakket
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morzneler af fi meters tykkelse, 2. et forholdsvist lavpermeabelt lag bestidende af morzneler og
evt. sen- og postglacialt ler, 3. et vandfgrende lag eller snarere linser af smeltevandssand og grus,
som udggr sekundzre magasiner, 4. et lavpermeabelt lag bestdende hovedsageligt af moraneler
evt. ogsd af smeltevandsler og —silt (deklag til det primare smeltevandsmagasin mange steder), 5.
et vandfgrende lag af smeltevandssand og —grus, 6. et lavpermeabelt lerlag bestiende hovedsageligt
af mor@neler evt. ogsd smeltevandsler og —silt, 7. et vandfgrende lag af smeltevandssand og —grus,
som udggr et regionalt nedre primzrt magasin specielt i Nord- og Vestsjlland samt pa Lolland
(laget mangler dog pa @stsjelland og pad Mgn), 8. et lavpermeabelt lerlag bestaende hovedsageligt
af moraneler evt. ogsa af smeltevandsler og —silt (laget mangler i nogle omrader bl.a. Nordsjzl-
land), 9. et vandfgrende lag af smeltevandssand og grus, som et dybtliggende nedre primart maga-
sin, der iser findes i dybe senkninger i den prekvartzre overflade som i Nordsj®lland og pé Lol-
land, 10. et lavpermeabelt lerlag bestiende hovedsageligt af Kvarter ler og silt samt prekvartzere
aflejringer (Paleoc®n og Eocan ler), i en del omrader findes laget ikke og der er derfor hydraulisk
kontakt mellem det overliggende kvartere sand og de prekvartere vandfgrende aflejringer og 11.
vandfgrende preekvartzre kalkaflejringer fra Danien og Kridt samt Danien grgnsandsaflejringer.

4.5 FASTSZETTELSE AF TIDSPERIODER

Grundleggende kan der skelnes mellem en dynamisk model og en stationzr model.

En stationar grundvandsmodel beskriver en stationzr situation med konstante forhold med hen-
syn til nettonedbgr/grundvandsdannelse, trykniveauforhold, udveksling med vandlgb, oppumpnin-
ger, mv. En stationar model er relativ simpel at opstille, kreever begranset regnetid og er velegnet
til invers kalibrering (Kapitel 10). En stationzr model er i nogle situationer tilstrekkelig til at op-
fylde den givne malsatning, mens den i andre situationer vil veere et naturligt forste skridt i en ka-
libreringsproces.

Ved en dynamisk grundvandsmodel tages der hensyn til variationer af eksterne pavirkninger
over tiden. Det kan vare tidsvarierende oppumpninger eller naturlige variationer i nedbgrsforhold.
Eftersom overfladevandssystemet er praeget af betydelige klimagenererede naturlige variationer er
dynamiske modeller specielt vigtige ved studier af vandudvekslingen mellem overfladevands-, her-
under vandlgb, og grundvandssystemer. Dynamiske modeller er mere komplekse, men er ogsa i
stand til at udnytte informationer, som en stationzr model ikke kan. Det drejer sig fx om data for
arstidsvariationer af observerede trykniveauer, som indeholder vasentlige informationer af betyd-
ning for tolkning af grundvandsdannelsen og samspillet mellem forskellige akviferer.

Ved valg af tidsperiode skal der tages hensyn til, at der som regel vil vere behov for bade en pe-
riode til modelkalibrering (Kapitel 10) og en uafhangig periode til modelvalidering (Kapitel 11).
Séfremt oppumpningsforholdene er nogenlunde konstante vil der typisk veere behov for to perioder
af 5-8 ars lengde.

4.6. PARAMETERFASTSZATTELSE UD FRA GEOLOGISKE INFORMATIONER OG
HYDROLOGISKE DATA

Distribuerede hydrologiske modeller er opbygget siledes, at den rumlige variation af fx et omrédes
geologiske karakteristika beskrives ved at give forskellige parametervardier i de forskellige bereg-
ningspunkter, som omradet beregningsmessigt er opdelt i. Eftersom en model oftest opererer med
flere tusinde beregningspunkter, som hver karakteriseres med adskillige parametre, kan antallet af
parametre blive i 10.000vis, som principielt alle kan have forskellige verdier. Hvis alle disse para-
metervardier betragtes som frie parametre, vil det af flere grunde give uoverstigelige problemer.
For det fgrste ville det i praksis vare uoverkommeligt at estimere alle disse parameterverdier. For
det andet vil man ud fra en teoretisk statistisk betragtning nemt kunne overbevise sig om, at estime-
ring af si mange frie parametervardier med en blot nogenlunde acceptabel statistisk sikkerhed vil
vere fuldstzndig urealistisk, sdledes at modellen maske nok vil kunne bringes til at fitte de eksiste-
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rende feltdata, men pa grund af de mange frihedsgrader ikke vil have nogen prediktionsevne og

dermed ikke vil have nogen verdi i praksis.

En rigoristisk metode til fastszttelse af parametervardier (parametrisering) er af afggrende be-
tydning for at undgd metodiske problemer i de efterfglgende trin med modelkalibrering og —valide-
ring. Ved parametrisering fastsettes de rumlige mgnstre af parameterveaerdierne sdledes at en given
parameter kun afspejler de signifikante og systematiske variationer, som kan beskrives ved de til-
gengelige feltdata. Det kan fx ske ved at benytte reprasentative parametervardier for individuelle
jordtyper, vegetationstyper og geologiske lag. Parametriseringsprocessen kan siledes i meget bety-
deligt omfang reducere antallet af frie parametre som det er ngdvendigt at estimere i den efterfgl-
gende kalibreringsproces. I parametriseringen er det vigtigt at tage fglgende hensyn (Refsgaard and
Storm, 1996):

e Parameterklasserne (jordtyper, vegetationstyper, klimazoner, geologiske lag mm.) skal velges
sé det bliver let pa objektiv vis at tilknytte parametervardier. Parametervardierne bgr saledes i
hgjst muligt omfang kunne estimeres ud fra tilgengelige feltdata.

o Det bgr eksplicit vurderes hvilke data der kan estimeres alene ud fra feltdata og hvilke der be-
hgver kalibrering. For de parametre, der skal estimeres ud fra kalibrering, bgr der fastsattes fy-
sisk acceptable intervaller.

e Antallet af kalibreringsparametre bgr af sével praktiske som metodiske grunde holdes sé lille
som muligt. Dette kan fx ggres ved at fastsatte en parameters rumlige mgnster og tillade dens
absolutte vardi at blive varieret gennem kalibreringsprocessen, i stedet for at lade parameteren
variere frit i alle beregningselementer.

4.7 SKALERINGSEFFEKTER

En komplicerende faktor ved fastsattelse af parameterverdier direkte ud fra feltdata udggres af
skalaproblemet. Herved forstés eksempelvis, at punktobservationer ikke ngdvendigvis ogsa repre-
senterer effektive” parameterverdier pé den skala (= beregningselement) som en model opererer
pé. Der findes ikke i dag nogen opskaleringsmetodik, som kan benyttes generelt. Den bedste made
at opnd pracise skgn over effektive parametervaerdier, som bedst muligt beskriver grundvandshy-
draulikken i et akvifersystem, er derfor ofte at foretage kalibrering af et antal hydrauliske parametre
(se kapitel 10). Som beskrevet i ovenstdende afsnit 4.6 er det dog meget vigtigt at benytte geologi-
ske informationer som grundlag for at identificere parameterklasserne og hermed de parametre, der
skal fasts®ttes gennem kalibrering.

4.8 USIKKERHED PA KONCEPTUEL MODEL

Som afslutning pa etableringen af den konceptuelle model er det vigtigt at vurdere hvorvidt den er
tilstrekkelig til den foreliggende opgave. I den forbindelse er det ngdvendigt at overveje hvilke
usikkerheder der er knyttet til de tolkninger, der ligger til grund for den konceptuelle model.

Normalt, nar usikkerhederne p& numeriske modeller analyseres, tages der kun hensyn til usik-
kerhed pa input data (fx klimadata) og usikkerhed pa parametervardier (fx hydrauliske parametre
for forskellige geologiske lag). Men der er ogsé en betydelig usikkerhed p& den geologiske model
og hele den hydrogeologiske tolkningsmodel (Hansen and Gravesen, 1996).

Ideelt set burde usikkerhederne om den geologisk tolkning tages i betragtning. Det kan ggres
ved at opstille et par alternative tolkningsmodeller baseret pa forskellige forudsztninger. Disse al-
ternative geologiske modeller kan herefter resultere i et tilsvarende antal forskellige numeriske mo-
deller, som eksplicit kan indga i en efterfglgende usikkerhedsanalyse (Kapitel 11).
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Regional vandressourceopgsrelse Grundvandszonering Lokal forureningsundersgagelse
Simple, indledende un- Detailundersggelser (pro- | Udpegning af sirbare Indsatsplaner QOverslagsbereg- Detailberegning
dersggelser jektering af vandindvinding, omrader ning
vandlgbspavirkninger)
Hvordan skal vandlgb | Medtages som stationz- | Medtages eksplicit — dyna- | Medtages som stati- | Medtages eksplicit, sa- | Sjzldent ngdven- | Medtages som stationzre
og sger reprasenteres ? | re randbetingelser. Des- | misk simulering onzre randbetingel- | fremt der er behov for | dige randbetingelser
uden skal vandfgrings- ser en dynamisk simule-
data benyttes til at ring
checke vandbalancen pi
oplandsskala
Skal umattet zone JA, pé en eller anden JA NEJ JA, til skgn af forure- | NEJ Sjzldent
medtages ? made til estimering af ningstransport og ad-
aktuel fordampning sorption/nedbrydning
(fx nitrat og pesticider)
Hvor kompleks skal Gravitationsstrgmning | Richards’ ligning ngdvendig | - Richards’ ligning plus | - I tilfeelde hvor umattet zone
den umzttede zone be- | eller boksmodel for omrader med hgjt grund- absorption- beskrivelse er ngdvendig vil
skrives ? vandsspejl (fx anzre omra- nedbrydning der ofte krzves Richards’ lig-
der). Ellers er simplere me- ning plus absorption-
toder ofte tilstraekkelig nedbrydning
Preferentiel strgmning | NEJ Sjeident ngdvendig — indgér | - Ja, til skgn af forure- - JA, i de tilfzlde hvor umzttet
i umattet zone ? i ’effektive parametre” ningstransport zone model inkluderes
Hvor kompleks skal 2D ofte tilstrekkelig Flerlags- eller fuld 3D be- Flerlags- eller fuld Fuld 3D beskrivelse 2D eller flerlagsbe- | Fuld 3D beskrivelse med fokus
den mattede zone be- skrivelse med fokus pd op- | 3D beskrivelse med | med fokus p lokal skrivelse ofte til- | pé lokal skala
skrives lands/regional skala fokus pé oplands- skala streekkelig
skala
Preferentiel strgmning | NEJ Som regel ikke ngdvendig — | NEJ JA, hvis der er tale om | NEJ JA, hvis der er tale om op-
i meattet zone ? indgér i “effektive oparame- opsprekkede formati- sprakkede formationer
tre” oner
Densitet i mattet zone | NEJ NEJ NEJ JA, i tilfelde hvor der | NEJ JA, i tilfelde hvor der er po-

?

er potentielle salini-
tetsproblemer

tentielle salinitetsproblemer
eller hvor forureningsperkolat
kan "synke til bunds” pga hgj
densitet

Tabel 4.1 Typiske valg af kompleksitetsniveau for den hydrogeologiske tolkningsmodel
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Kapitel 5 FRA HYDROGEOLOGISK TOLKNINGSMODEL TIL
NUMERISK GRUNDVANDSMODEL

Adam Brun
Afdeling for Grundvand, Affald og Mikrobiologi, DHI - Institut for Vand og Miljo

Ngglebegreber: Kode, pra- og postprocessering, procesbeskrivelse, numerisk net, numerisk model,
fysisk model

ABSTRACT: Det er vigtigt at valge en kode, der dels indeholder den gnskede beskrivelse af proc-
esserne, dels faciliterer en effektiv indleggelse af data. Athangigt af procesbeskrivelsen vil der
vare forskellige krav til informationstypen og -mengden samt til den valgte kode. Arbejdet med
denne store datamengde kraver tilpassede vearktgjer, sikaldte pre- og postprocessorer. En
preprocessor automatiserer overgangen fra den hydrogeologiske tolkningsmodel til den numeriske
model. Den numeriske model indeholder alle de informationer, der danner baggrund for en egentlig
beregning af grundvandsstrgmningen med en specifik kode.

5.1 VALG AF KODE

Ved valget af kode er der mange forskellige elementer, der spiller ind, og de vil vaegtes forskel-
ligt afhengigt af, hvem der inddrages i beslutningsprocessen. I delvist prioriteret rekkefglge kan
fglgende elementer inddrages:

¢ Procesbeskrivelsen, herunder mulige randbetingelser. Randbetingelser er sammenhangende
med procesbeskrivelsen, idet nogle processer, eksempelvis udveksling med vandlgb og op-
pumpning, indbygges som randbetingelser.

e Mulighed for automatisk at indbygge hydrogeologiske egenskaber ud fra en rumlig opfat-

telse af hydrogeologien, et meget vesentligt element i pr@processeringen.

Mulighed for invers modellering samt anden form for parameterestimering.

Kvalitet af dokumentation, herunder verifikation af koden, manualer og lignende.

Mulighed for erfaringsudveksling med andre brugere, support fra kodeudvikleren.
Fremtidsudsigter for koden, herunder hvilken mulighed der er for at skifte til andre koder
uden alt for stort tab af arbejdsindsats.

e Hvordan er den at arbejde med, hvordan er mulighederne for at automatisere trivielle op-
gaver, sdsom opdatering af hydrogeologien, plotning af indvindingsoplande, mulighed for
integration i GIS systemer osv.

I den fglgende diskussion vil der blive refereret til forskelle koder. Der diskuteres kun koder,
der er lavet til at blive distribueret bredt, dvs. som har en vis kompatibilitet med hjalpeprogrammer
og generelle metodikker. Med kode menes der i denne sammenhzang et selvstendigt program, der
umiddelbart kan afvikles p4d en normal computer uden installation af specielle programmer. Der
navnes forskellige koder undervejs, alle disse opsummeres i slutningen af dette kapitel.

5.1.1  Procesbeskrivelsen

Valget af kode hanger selvsagt meget sammen med den hydrogeologiske tolkningsmodel, der
er valgt. Omvendt er det ngdvendigt at skele til, hvilke koder der er tilgengelige i forbindelse med
valget af hydrogeologisk tolkningsmodel. Typisk vil valget af en specifik kode medfgre, at en del
af det hydrologiske kredslgb beskrives meget detaljeret pad bekostning af de andre dele i kredslgbet.
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I forbindelse med arbejdet med zonering er det i fgrste omgang valgt at fokusere pa en tre-
dimensional beskrivelse af ikke-stationzr grundvandsstrgmning pévirket af umettet zone, grund-
vandsindvinding samt udveksling med vandlgb. For at kunne arbejde med koden specifikt i forbin-
delse med zoneringsarbejdet er det ligeledes ngdvendigt at kunne anvende resultatet fra
strgmningsberegningerne i en efterfglgende partikelbaneberegning.

Umettet zone

Samspillet mellem umattet zone og grundvandszonen inkluderes typisk via en randbetingelse,
der specificerer, hvor meget vand der strgmmer ind i toppen af modellen. Denne vandbevagelse
kaldes perkolation eller grundvandsdannelse. Ved at lade denne randbetingelse vere tids- og sted-
safthangig kan man simulere variationerne i grundvandsdannelsen. Ved denne simplifikation mister
man en dynamisk beskrivelse af, hvad der sker i den umzattede zone over grundvandsspejlet. Valget
af denne procesbeskrivelse vil derfor kreve, at den effektive perkolation bestemmes eksplicit ved
hjelp af et andet verktgj. Disse varktgjer findes, eksempelvis DAISY, men er ikke diskuteret
narmere i dette dokument.

Stort set alle grundvandskoder inkluderer muligheden for en steds- og tidsvarierende strgmning
ind og ud af modeloverfladen. Der kan dog vare begrensninger i antallet af forskellige perkola-
tionsomrader, pa den tidslige oplgsning eller andet.

Hvis den umettede zone gnskes inkluderet dynamisk, indsnavrer feltet af tilgengelige koder
sig. Koder, der inkluderer en fuld dynamiske kobling af umattet og mettet strgmning med lgsning
af Richards ligning for umettet strgmning horisontalt og vertikalt, vil typisk gge beregningstiden
betragteligt, i nogle tilfzlde til urealistiske vardier. Disse koder er derfor ikke s udbredt i forbin-
delse med oplandsskalamodellering.

Grundvandsindvinding:

Stort set alle koder har mulighed for at inkludere indvindinger. Dette ggres typisk ved at udtage
et givent flow fra givne beregningsceller. Brugeren skal saledes selv afggre den vertikale fordeling
af indstrgmningen til en boring, der vertikalt streekker sig over flere beregningsceller. Nogle koder
eksempelvis MODFLOW-SURFACT99 har dog mere sofistikerede beskrivelser, der dels kan for-
dele indstrgmningen fra de enkelte celler ud fra hydrauliske egenskaber og dels dynamisk kan
justere indvindingsmangden som funktion af, hvor stor en del af filtret der ligger under vandspe-
jlet.

Udveksling med vandlgb

Den mest simple made at inkludere vandlgb i beregningerne er at tilfgje bidraget til perkolation.
Man skal séledes for hver beregningscelle, der pa overfladen er overlejret af et vandlgb, korrigere
perkolationen, sdledes at den tidsvarierende ind- og udstrgmning til vandlgbet medregnes. Denne
metodik krever, at man som udgangspunkt kender/fastsatter ind- og udstrgmningen. En anden lidt
mere sofistikeret metode tager udgangspunkt i, at man kender vandstanden i vandlgbet. Principielt
kan udveksling med et vanddzkket omrade beskrives med vandspejlsforskellen mellem vandlgbet
og grundvandet ganget en lekagekoefficient. Mange koder har mulighed for at indbygge vandlgb
pa denne made. Der skal til disse koder opgives vandspejl til alle de celler, som er delvist overlejret
af vandlgbet. Dette kan vere et forholdsvis tidskreevende arbejde at bestemme disse koter og legge
dem ind som tids- og stedsvariable verdier. Metoden sikrer, at vandet strgmmer henholdsvis ind og
ud af vandlgbet ath@ngigt af grundvandsstanden. Der er dog ingen kontrol af vandmengden i
vandlgbet, og der kan siledes udstrgmme mere vand fra vandlgbet til grundvandet, end der er til
radighed. Der er yderligere en mere avanceret beskrivelse, hvor der tages hensyn til vandlgbets
flow, se kapitel 6. To koder, MIKE SHE og MODBRANCH, har ud over denne udvekslingsbesk-
rivelse mulighed for at inkludere en dynamisk beskrivelse at strgmningen i vandlgbet, fuld koblet
med grundvandsstrgmningen.
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Udveksling med dran

Indstrgmning til dren inkluderes typisk som en modstandsfunktion, nogenlunde svarende til
vandlgbsbeskrivelsen. MIKE SHE har yderligere mulighed for at lede vandet fra drenene til
vandlgbet, hvis der i modellen er valgt en dynamisk beregning af vandlgbsstrgmningen.

5.1.2  Mulighed for partikelbanesimuleringer
Stort set alle koder har mulighed for partikelbanesimuleringer efterfglgende flowberegningen.

5.1.3  Mulighed for automatisk at indbygge hydrogeologiske egenskaber ud fra en rumlig
opfattelse af hydrogeologien

I forbindelse med opsatningen af modellen er der to vasentlige beslutninger, der skal tages.
Hvordan skal man diskretisere, altsi opdele ens fysiske omrédde i mindre delomrader, sdkaldte
beregningsceller, og hvordan har man tenkt sig at indleegge de stedsvariable parametre i disse
beregningsceller. Beregningscelleantallet kan let overstige 10.000, sa det er derfor meget vigtigt, at
koden har en god og brugbar mide at hindtere dette pd. Den geologiske model vil typisk blive
handteret af andre verktgjer end selve grundvandskoden. I forbindelse med zoneringsarbejdet er
det forventet, at der lgbende skal opdateres pa en geologiske model. Det er derfor vigtigt, at en
sddan @ndring kan gennemfgres med en sé lille indsats som muligt. Det er derfor ngdvendigt, at
koden samt de tilhgrende pre- og postprocesseringsverktgjer understgtter en effektiv metodik til
overfgrsel af den geologiske model til parameterverdier i de enkelte celler i den numeriske model.
Denne praeprocessering behandles separat i et senere afsnit.

5.1.4  Mulighed for invers modellering samt anden form for automatiseret parameterestimering

Ved fastleggelse af eksempelvis den hydrauliske ledningsevne vil man typisk som ud-
gangspunkt bestemme verdien ud fra den geologiske formation, som beregningscellen bestér af.
Den aktuelle vardi indlegges s& ud fra erfaringsvardier eller ud fra egentlige forsgg foretaget ved
den pagaeldende lokalitet. Dette vil ikke ngdvendigvis resultere i en tilfredsstillende fordeling af
den hydrauliske ledningsevne, modellen vil ikke kunne reprzsentere virkeligheden pé en tilfred-
sstillende méide. Derfor vil man pibegynde at kalibrere modellen ved at justere pd parametervar-
dierne og gentage simuleringen, dette ggres trinvist, indtil modellen accepteres. Denne trinvise
fremgangsmdde kan automatiseres, dette kaldes for invers modellering. Denne automatisering kan
dels lede til bedre resultater og dels spare tid.

5.1.5 Kvalitet af dokumentation, herunder verifikation af koden, manualer og lignende

En komplet beskrivelse af en kode inkluderer bade en egentlig gennemgang af de ligninger samt
tilhgrende numeriske lgsningsmetoder, der er valgt, og en brugervejledning. Det er vigtigt at gen-
nemgé disse materialer pa forhdnd og vurdere, om det er muligt at anvende koden til det gnskede
formél alene ud fra disse materialer. Denne dokumentation vil ogsa give et vist indtryk af den or-
ganisation, der stir bag koden. Det er vanskeligt at starte fra bunden uden gode eksempler pa
modelopsatninger, der ligner det, man selv skal i gang med. Mange koder inkluderer derfor testek-
sempler. En del af den ngdvendige dokumentation af koden er beskrivelsen af, hvorledes den er
verificeret. Denne verifikationsproces sikrer, at koden rent faktisk regner pd det givne ligningssys-
tem med de givne randbetingelser.

5.1.6  Mulighed for erfaringsudveksling med andre brugere, support fra kodeudvikleren

Alle koder vil pa et eller andet tidspunkt medfgre, at en bruger vil have problemer med at gen-
nemskue, hvordan koden héndterer en specifik problemstilling, eller hvordan man kontrollerer
mere specielle funktioner. Det er derfor vigtigt at kunne udveksle erfaringer med andre brugere af
samme kode. Det kan derfor anbefales at valge en kode, hvor der er et godt forum for erfaringsud-
veksling, hvori det ogsa er muligt at inddrage udvikleren af koden.
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5.1.7  Fremtidsudsigter for koden, herunder hvilken mulighed der er for at skifte til andre koder
uden alt for stort tab aof arbejdsindsats
Koder opdateres jevnligt, nogle koder udgér helt, og andre kommer til. Det er derfor vigtigt
ikke at ”lase” sig til en specifik kode. Dette kan sikres ved at valge koder, hvor integration med
andre koder og filformater er mulig. Dette vil ogsa sikre, at man ikke spilder arbejdet, hvis man
starter med en kode med en simpel procesbeskrivelse, og senere gnsker at skifte til en kode, der har
flere faciliteter.

5.1.8 Hvordan er den at arbejde med, hvordan er mulighederne for at automatisere trivielle
opgaver, sasom opdatering af hydrogeologien, plotning af indvindingsoplande, mulighed
for integration i GIS systemer osv.

Til sidst skal det nzvnes, at valget af én specifik kode ogsé delvist vil medfgre valg af pra- og
postprocesseringsmuligheder. Valg en kode, der faciliterer en god integration med de bestaende
verktgjer, det vil i denne sammenhzang sige, styresystemer, grafiske varktgjer, regneark osv.

5.1.9 Udbuddet
Udbuddet af grundvandsmodeller er stort. Tabel 5.1 beskriver en overordnet inddeling af
koderne ud fra deres kobling af grundvandsstrgmning med umsttet zone og vandlgb.

Tabel 5.1 Beskrivelse af overordnede muligheder

Type Beskrivelse Kode
A. Grundvandsstremning, indvinding®, inflitration*, draen*, MODFLOW, MODFLOW-SURFACT, FEFLOW,
vandlgb* MIKE SHE samt mange andre
B1 Type A med fuld kobling til umeettet zone MODFLOW-SURFACT, FEFLOW, MIKE SHE**
B2 Type A med fuld kobling til vandleb MODBRANCH, MIKE SHE
C Type A med fuld kobling til vandigb, umaettet zone samt MIKE SHE*
overfladeafstremning

* Som randbetingelse uden tilbagekobling

** Kun vertikal umaettet stremning

Type A:

MODFLOW er nok den mest udbredte grundvandskode. MODFLOW er udviklet af USGS og
kan erhverves bade som kgrbar kode og som kildetekst. MODFLOW er i sin grundform en finit-
differensmodel med en kerne, som bestér af en grundvandskode. Den er modulert opbygget, sale-
des at det er nemt (for erfarne modellgrer) selv at inkorporere forskellige faciliteter. Der er lavet
mange pr&- og postprocesseringsmoduler tii MODFLOW. Gratis-versionen hedder i gjeblikket
MODFLOW?2000. Den har i august 2000 erstattet den tidligere version fra 1996, MODFLOW96.
MODFLOW2000 har i forhold til MODFLOW96 flere muligheder for parameter estimation, sensi-
tivitetsanalyser samt stoftransport. MODFLOW?2000 har ikke veret anvendt sa meget som MOD-
FLOW96 endnu, og i det tilfzlde, at denne anvendes kan det anbefales at vaere meget opmarksom
pé eventuelle meddelelser fra USGS. Der mange koder, der anvender algoritmerne i MODFLOW
som basis. Et eksempel pa dette er MODFLOW-SURFACT, der via supplerende moduler gger
MODFLOW’s virkeomrade til ogsa at omfatte umettet strgmning, en sofistikeret brgndfunktion og
andet. Typisk resulterer en sddan forggelse i, at koden kun er kommercielt tilgeengelig og kun i en
kgrbar version.

Type B1:

Disse koder har en fuld koblet beskrivelse af umattet zone og grundvandsstrgmning. Tidsdy-
namikken i umattet zone er meget hurtig i forhold til grundvandet. Typisk vil tidsskridtene @ndres
fra dage til minutter, ligeledes vil det kraeve en finere stedlig diskretisering. Disse forhold vil re-
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sultere i, at beregningerne tager meget lang tid, alternativt at der regnes pa et mindre geografisk
omrdde. Type Bl modeller er derfor ikke som sddan beregnet til modellering p&d oplandsskala.
MIKE SHE simplificerer dog den umzttede beskrivelse, sdledes at umettet strgmning kun foregr i
vertikal retning. Pa trods af denne forsimpling er beregningstidsforggelsen dog stadig betragtelig.
Inklusionen af en kobling med umzttet zone medfgrer typisk en mere fglsom model, med stgrre
sandsynlighed for numeriske fejl (division med O og lignende), der resulterer i, at beregningen af-
brydes.

Type B2:

Denne type inkluderer en fuld kobling mellem grundvandszonen og vandlgbssystemet.
Vandlgbssystemet har en meget mere dynamisk beskrivelse med tidshorisonter pd minutter. Denne
type koder er dog ganske stabile, idet koblingen mellem grundvandet og vandlgbene ikke er sd di-
rekte som ved umettet zone, hvor grundvandet sa at sige kan stige op i den umattede zone. De
fleste vandlgbskoder har dog svart ved at handtere en situation, hvor vandlgbet tgrrer ud. MIKE
SHE og MODBRANCH synes at vare de eneste koder, der handterer denne kobling, MODFLOW-
SURFACT annoncerer, at det inkluderes i deres MODFLOW-SURFACT2000 version.

Type C:

MIKE SHE er i gjeblikket den eneste model, der inkluderer en fuld kobling mellem grundvand,
vandlgb og umettet zone. MIKE SHE er udviklet til modellering af hydrologi pa oplandsskala, og
den umzttede zonebeskrivelse er derfor simplificeret for at undga alt for lange beregningstider.

Prisen pa en grundvandskode samt forskellige pre- og postprocesseringsvarktgjer varierer me-
get, fra ingenting til DKK 40-50.000. Udgiften til koden er en meget begranset del af den samlede
udgift til zoneringsarbejdet og vil derfor ikke blive diskuteret n®rmere (Se prisliste i afsnit om
prae- og postprocessering).

5.2 VERIFICERING AF KODE

For de kommercielt tilgengelig koder gelder det, at der er gennemfgrt verificeringskgrsler.
Disse er typisk afrapporteret i de medfglgende manualer. Generelt ma det forventes, at ovennavnte
koder er godt verificeret, det kan dog vare en fordel Igbende at holde gje med rapporter om fejl og
uhensigtsmassigheder. Disse kan typisk findes p& hjemmesider pa internettet. De fleste koder
forhandles af mange forskellige udbydere, det kan vere en fordel at finde frem til det sted, hvor
koden er udviklet. Typisk vil der pa dette sted kunne findes den bedste og mest opdaterede infor-
mation om den specifikke kode.

5.3 PREPROCESSERING - OVERF@RSEL AF HYDROGEOLOGISKE PARAMETRE TIL
MODELLEN

Nér man arbejder med grundvandskoder og geologiske modeller, vil man typisk konstruere sin
geologiske model i lag og linser ud fra informationer fra lagfglgeboringer, geofysiske undersggel-
ser og andet. Lag er i modelomradet kontinuerte geologiske enheder, der principielt bestar af den
samme geologiske enhed. Linser er inden for modelomradet, diskontinuerte delomrader. Disse kan
ga pé tvaers af laggreenser, men har altsa ikke en tilsvarende horisontal udbredelse.

Lag defineres ud fra en top- og en bundflade, der kan variere i stedet, saledes at laget kan have
varierende tykkelse. I de fleste tilfzelde skal lagene have en vis minimumstykkelse, 1-5 cm, for ikke
at forvirre en automatiseret overfgrsel af informationer fra den geologiske model til grund-
vandsmodellen. Linser har tilsvarende en top og bund, men er yderligere defineret ud fra en hori-
sontal udstreekning. Denne samling af lag og linser kaldes her den fysiske model. Typisk dannes
den fysiske model ud fra optegning af geologiske tvarsnit, se figur 1, gverst.

Der findes koder til denne proces, et dansk produkt GeoEditor kan sdledes direkte fra bor-
ingsdatabasen ZEUS (og den kommende Jupiter) opstille fysiske modeller. Enkelte praprocessorer
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til specifikke koder har ogs& denne funktionalitet. GMS og Visual Groundwater er eksempler pa
sddanne processorer. I andre koder, ex. Groundwater Vistas, kan den geologiske model importeres 1
form af "zoner” omfattende beregningslag, rumlig fordeling af hydrauliske parametre og andet, fra
eksempelvis GIS-programmet ArcView.

For at kunne opstille en numerisk model kombineres den fysiske model med en overflademodel,
se figur 5.1, nummer to fra toppen. Overflademodellen indeholder information om, hvordan den
umettede zone, vandlgb, indvindingsboringer med mere skal inkluderes. Ved en modelberegning
er det ngdvendigt at opdele den fysiske model i mindre enheder, sikaldte beregningsceller. Denne
model kaldes her den numeriske model. Hver beregningscelle skal tilfgres information om de hy-
drogeologiske egenskaber. Overflademodellen og den fysiske model danner grundlag for opstilling
af den numeriske model. To metodikker anvendes typisk, den konceptuelle metode og gridmeto-
den.

Den konceptuelle metode inkluderer en automatiseret generering af den numeriske model ud fra
den fysiske model. Der tages sdledes hensyn til den fysiske models opdeling af modellen i geolo-
giske enheder.

Alternativet er den gridbaserede metode. Her opstiller man fgrst sine beregningslag for dernast
at indbygge de hydrogeologiske parametre i selve beregningscellerne. Denne metodik er faciliteret
af stort set alle koder. Der er hjzlpevarktgijer til at lade beregningslagene fglge de geologiske lag-
grenser, indbygge linser osv. Processen kan sammenlignes lidt med at tegne af med et kalkering-
sparpir lagt oven pa den fysiske model. Det uhensigtsmassige ved denne model er, at det er mere
tidskrevende at &ndre pa geologien, samt at man jo faktisk skal holde to individuelle datasat op-
dateret, ®ndringer i den fysiske model skal jo inkluderes lgbende i den numeriske model.

At komme fra disse lag og linser via en diskretisering af modelomradet ggres meget kodespeci-
fikt. Der er fa programmer, som er mere generelle, MODGIS eksempelvis. Men de er meget praeget
af at vaere udviklingsversioner, og det er derfor svart at overskue, hvorledes disse umiddelbart kan
anvendes. MODGIS er eksempelvis kun lavet til UNIX versionen af ARC/INFO. GeoEditor er et
dansk produkt, der er beregnet til at generere geologiske modeller. Programmet genererer informa-
tion om lag og linser pa en made, der faciliterer indbygning i grundvandsmodeller.

Gridmetodikken anvendes mere eller mindre elegant af de forskellige koder. Stort set alle mader
at lave sin diskretisering pa i 3 dimensioner bestar af en beskrivelse af beregningslagenes top og
bund samt en horisontal diskretisering, fzlles for alle beregningslag. Typisk vil man ved denne
metode lave sit numeriske net, sdledes at beregningslagene er afgranset tilsvarende de geologiske
lag, eventuelt med flere beregningslag inden for det samme geologiske lag. Pa den méde kan de
enkelte beregningslag hurtigt tildeles vardier svarende til, hvilket geologisk lag de ligger i. Linser
er lidt mere arbejdskreevende at legge ind, dette ggres typisk ved at identificere, hvilke beregning-
slag de er til stede i, og dernast ud fra deres horisontale udstrakning af korrigere standardvr-
dierne tildelt beregningslaget. Denne metodik er mere eller mindre elegant faciliteret i stort set alle
praeprocessorer. FEFLOW, MIKE SHE samt MODFLOW-praprocessorerne Groundwater-Vistas
og GMS er eksempler pa sddanne programmer.

I enkelte af praeprocessorerne er det muligt at specificere hydrogevlogiske enheder, hvor hver
enhed indeholder information om alle relevante hydrogeologiske parametre. Den rumlige fordeling
af parameterverdierne foretages ved at angive, hvorledes enhederne er distribueret i beregning-
scellerne. Parametervardierne for de enkelte celler bestemmes dernast automatisk ud fra den an-
givne jordtypes specifikke parametre. MIKE SHE, VisualModflow og GMS har denne funktion-
alitet.

Den konceptuelle metode svarer til denne metode, man har blot automatiseret indleegningen af
enhederne i beregningscellerne. GMS, ArgusOne og MIKE SHE anvender denne metodik og har
som inddata beskrivelsen af udstrakningen af de geologiske enheder (lag og linser) i form af flader
og horisontale afskzringer af linser, beskrivelse af parameterverdier for de enkelte geologiske en-
heder. Efter valg af diskretisering indlegger koderne automatisk vardier i de enkelte beregning-
sceller. Denne metodik ggr det nemt at ndre pa sine geologiske informationer.
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Figur 5.1 Faser ved opstilling af grundvandskode for beregning af specifik problemstilling. @verst formuleres
den hydrogeologiske tolkningsmodel, derefter reduceres modellen til de mest betydende processer og fysiske
opdelinger af systemet, dernzst indsattes den konceptuelle model i en specifik kode og danner dermed selve

modellen (nederst).
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I nedenstdende tabel 5.2 er et udvalg af preprocessorer beskrevet, de understgtter alle partikel-
banesimuleringer (dog ikke ArgusOne).

Tabel 5.2. Opsummering af udvalgte praprocessorer

Navn

Egenskaber

Grundvandskode

MIKE SHE

Fuldt automatiseret handtering af lag
og linser (via GeoEditor), alternativt 2D
horisontalt baseret gridredigering af in-
dividuelle beregningslag.

MIKE SHE

GMS

Fuldt automatiseret, det er sveert at
gennemskue ud fra dokumentationen,
hvorvidt linser ogsa er automatisk ind-

MODFLOW-96 grundvandskode. Al-
ternativt kan MODFLOW-SURFACT
anvendes (oplyst af MODFLOW-

bygget. Alternativt 3D baseret gridedi- SURFACT producent).
tor. Nogen mulighed for invers model-
lering.

Visual Modflow Gridmetode, dog med muligheder for MODFLOW-96

at tildele en beregningscelle en jordty-
pe. Mulighed for invers modellering.

Groundwater-Vistas/MS-VMS

Gridmetode med 2D baserst editor (3D
med MS-VMS), jordtyper som mulig-
hed. Mulighed for invers modellering.

Er beregnet til MODFLOW-SURFACT,
men kan ogsa anvende MODFLOWS6
og MODFLOWWIN32.

FEFLOW

Skiller sig ud, fordi det er en finit ele-
mentkode, beregningscellerne behaver
séledes ikke at vaere "skoaesker”. Der
er mulighed for i meget storre omfang
at diskretisere finere i delomrader, end
ved finit differenskoder. FEFLOW er en
mellemting mellem en konceptuel me-
tode og en gridmetode.

FEFLOW

ArgusOne

Fuldt automatiseret, udviklet til MOD-
FLOW, men kan genere data bade til
finit differens og finit elementkoder. Ar-

FEFLOW, FEMWATER, MOD-
FLOW96, MODFLOW2000 samt via
makro script mange andre.

gusOne virker som en meget kvalifice-
ret geologisk editor, den understatter
ikke en partikeltransportkode.

Anbefalinger:
Ovenstaende gennemgang baseret pa den umiddelbart tilgengelige information om forskellige
praeprocessorer giver anledning til fglgende anbefalinger:

MS-VMS kan velges, hvis der gnskes anvendt MODFLOW-SURFACT eller MODFLOW-
WIN32 som grundvandskode. Denne kode understgtter automatisk fordeling af egenskaber udfra
stokastiske parametre. Det er siledes muligt at gennemfgre et antal, ex. 100, simuleringer med for-
skellige fordeling af den hydrauliske ledningsevne, alle 100 simuleringer gennemfgres med efter-
fglgende partikelbane beregning. Til sidst kan resultatet af alle simuleringerne plottes op pa for-
skellige mader for at belyse variationer i resultatet som funktion af den givne variation i
parametervardierne.

GMS, hvis der gnskes anvendt MODFLOW96 eller MODFLOW-SURFACT som grundvand-
skode. GMS har mulighed for ”solid modelling” en metode der kan beregnes 3D rumlig udbredelse
af geologiske formationer.

MIKE SHE, hvis der gnskes koblet grundvand med umattet zone og vandlgb.
Bade GMS og MIKE SHE (via Geoeditor) kan hindtere den geologiske model samt automatisk
overfgrsel fra den geologiske model til det numeriske net. Information om MS-VMS og GMS kan

findes pa internetadressen www.scisoftware.com, MIKE SHE kan findes pd www.dhisoftware.com
/mikeshe. Prisen pa produkterne ligger i intervallet 10.000 til 40.000 kr. for en pakke, der inde-
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holder bade selve beregningsmodulerne og praprocessorerne. Typisk vil de koder med flest mu-
ligheder for koblede processer og flot grafik vare dyrest. For mange koders vedkommende er det
muligt at fa speciel rabat hvis koden kun skal anvendes i begrenset omfang. Alle praeprocessorer
kan arbejde sammen med GIS. Dette ggres mere eller mindre elegant dels afha@ngigt af praeproces-
soren og del afhzngigt af GIS-systemet. Det er ikke muligt ud fra “reklame” beskrivelserne at vur-
dere prazcist deres GIS-funktionalitet. Dette ggres bedst ved at teste kode mod det pdgzldende GIS-
system. De fleste af koderne kan erhverves i en testperiode mod et mindre belgb, sd de direkte
udgifter ved en sédan test ikke er s& store. Det anbefales under alle omstandigheder at afprgve
”demo” versioner, fgr en endelig beslutning tages. Der kan vare en forskel mellem den rek-
lamerede og den reelle funktionalitet af programkoden.

5.4 BESKRIVELSE AF DATABEHOVET I FORHOLD TIL VALGTE MODEL OG
INKLUDEREDE PROCESBESKRIVELSER

Generelt for koderne og deres mulige procesbeskrivelse er, at de er i stand til at udnytte den da-
tamangde og -type, der typisk er til rddighed. Ved en opsetning af en tre-dimensionel grund-
vandsmodel vil informationer om eksempelvis hydraulisk ledningsevne skulle angives for hver
enkelt celle, teoretisk er der altsd mulighed for at opgive disse informationer i en stedslig skala
svarende til cellestgrrelsen. Typisk vil de direkte informationerne om hydraulisk ledningsevne
veeret angivet for en pumpetest foretaget i en enkelt boring. Denne information vil man si ek-
strapolere til at vere dekkende for et helt geologisk lag, eller et delomrade langt i udstrakning
langt overstigende influensradius for pumpetesten. Tilsvarende kan modellen héndtere en tidslig
oplgsning pa helt ned til time niveau, hvor potentiale data typisk findes som méneds vardier. I det
tilfeelde at man opererede med en trykniveau randbetingelse ville man sé ekstrapolere den mélte
manedlige verdi til at vere geldende for hele perioden. For at anvende malte data i modeller er det
altsa i mange tilfzelde ngdvendigt at interpolere i tid og sted for at skaffe forngden information til
modellen.

Jo mere sofistikeret en procesbeskrivelse, der veelges i den konceptuelle model, jo flere data el-
ler parametre vil der typisk vare behov for at specificere. Dette kan give sig udtryk i enten at der
skal angives en finere variation i en enkelt parameter verdi, eller at procesformuleringen vil forgge
antallet af parametre der skal beskrives. Ved et valg af en geologisk model med 5 lag i stedet for 3
vil det eksempelvis vere ngdvendigt at specificere udstrekningen af flere lag, samt eventuelt ogsa
andre hydrogeologiske parameter verdier. Ved valg af en konceptuel model der inkludere en besk-
rivelse af den umattede zone vil parameter mengden gges til ogsa at inkludere parameterverdier
for umattet zone strgmning.

I nedenstdende tabel 5.3 er det voksende behov for data og parametre, der efterfglger valget af
en mere kompleks procesbeskrivelse, forsggt anskueliggjort. Tabellen er ikke endelig, der er for
mange af processernes vedkommende en mere nuanceret overgang fra en simpel til avanceret besk-
rivelse.

Hvilken procesbeskrivelse der valges, simpel eller avanceret, vil alts4 til dels afh®nge af de in-
formationer, der er til radighed. Typisk er der ikke data til de mere avancerede procesbeskrivelser,
og anvendelse af en simpel procesbeskrivelse synes ligefrem. Der er dog et tredje alternativ, at an-
vende en avanceret beskrivelse med en simplifikation af parametervardierne. Et eksempel kunne
vare vandlgb. Vandlgb kan simuleres simpelt ved at beskrive variationen i vandspejlet i den en-
kelte celle, hvor vandlgbet er beliggende, samt tildele en lakagekoefficient. Denne beskrivelse
kraver, at man meget ngje kontrollerer, om vandbalancen overholdes for den enkelte vandlgbs-
strekning.
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Tabel 5.3 Eksemplificering af databehov ved skift fra simpel til avanceret procesbeskrivelse

Beskrivelse
Type Simpel Avanceret
Grund- Rumlig fordeling af hydraulisk led- + sprackkegeometri, lagorientering, principie! retning af hydraulisk
vandszo- ningsevne, mag'asintal, t(ykpivga.u, ledningsevne
nen placering samt tidslig variation i ind-
vindinger
Umasttet Fordeling i tid og sted af perkolation, | + rL_JmIig fordeling af umaettede hydrauliske egenskaber, plantein}er-
Zone evt. beregnet med rodzonemodel aktion (roddybde, vandoptag), overfladeruhed, nedber, evaporation
(afledt af en yderligere raekke parametre og variable), makroporer
Dreen Horisontal og vertikal placering, + routning
modstandskoefficient
Sger Vandspejl, horisontal udstraekning, + geometri, til-og aflebsmaengder, tidsvarierende fordampning
leekagekoefficient
Vandigb Vandspejl, horisontal placering, lee- + vandlabstveersnit, afgrodevariationer, flowmalinger
kagekoefficient

Der ma jo ikke infiltrere mere vand, end der fysisk er til radighed. Altsé vil en simpel beskriv-
else medfgre en del kalibrering samt kontrol af data. Ved at valge en mere avanceret beskrivelse
(med simple antagelser om vandlgbstversnitsudformninger) vil modellen holde gje med vandbal-
ancen samt beregne variationer i vandstanden. Desuden vil modellen give indtryk af den interne
vandtransport, der er mellem delomrader i oplandet. I mange tilfzlde vil den sidste metode give
flere informationer og skabe en bedre ramme for at vurdere resultaternes validitet.

Hvilken procesbeskrivelse der anvendes, ma afvejes i det enkelte tilfeelde. Ogsa koden spiller
ind her, MIKE SHE kan ex. kun handtere drzn i gverste beregningslag, hvor andre koder er mere
fleksible.
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Kapitel 6 FASTLAGGELSE AF RANDBETINGELSER

Adam Brun
Afdeling for Grundvand, Affald og Mikrobiologi, DHI - Institut for Vand og Miljo

Ngglebegreber: Randbetingelser, stationzr, ikke-stationzr, fastholdt tryk, flux, indvinding.

ABSTRACT: En numerisk model er en geografisk afgrenset beskrivelse af hvad der sker i selve
modelomradet, hvorledes omgivelserne pavirkes af modellen beregnes ikke. Ligeledes vil omgivel-
sernes pavirkning af modellen ikke blive beregnet dynamisk, dette skal specificeres i form af
sdkaldte randbetingelser. Randbetingelser beskriver, hvorledes denne geografisk afgrensede nu-
meriske model vil blive pavirket af omgivelserne. Disse skal vare kendte i hele beregningsperioden
og kan vare baseret pd mélte vaerdier eller forudsatninger om flow over randen evt. som funktion
af beregnede verdier internt i den numeriske model. Uagtet valget af randbetingelsestype vil rand-
betingelserne vare meget afggrende for beregningsresultatet. Valget og parameteriseringen af
randbetingelserne bgr derfor indga som en vasentlig faktor ved opstilling af modellen.

6.1 RANDBETINGELSESTYPER

Randbetingelser er pad baggrund af deres matematiske formulering inddelt i tre katagorier, se Figur
6.1 for illustration af de forskellige typer.

e Fastholdt tryk, en lidt misvisende titel idet denne randbetingelse kan variere i tiden og
stedet. P4 engelsk hedder denne type prescribed head, first kind eller Direchlet condition.
Denne type randbetingelse er nemmest for modellen at lgse i det den jo angiver variabel
vardien direkte, omvendt er den ogsa den der "laser” modellen mest.

e Flux , denne type randbetingelse fastholder et givent flux ind/ud over et randpunkt. P4 en-
gelse, prescribed flux, second kind, eller Neumann condition. Denne type randbetingelse er
ikke s& nem at lgse i det den ikke laser tryk-vaerdien pa randen fast.

e Tryk athengig flux, denne er mere avanceret i det denne randbetingelse angiver hvorledes
fluxen over randen athanger af tryk gradienten. P4 engelsk kaldes den semipermeable, third
kind eller Cauchy.

6.1.1 Betydning af valget af randbetingelser

Det skal pa alle ydre rande af den numeriske model vare beskrevet, hvorledes disse reagerer i
forhold til omverdenen. Dette kaldes randbetingelser. Randbetingelser opdeles typisk i indre og
ydre randbetingelser. Det er ikke en stringent opdeling, men man vil typisk kategorisere de
overordnede randbetingelser pa fladerne som ydre randbetingelser og de gvrige randbetingelser,
indvinding, vandlgb og dren, som indre randbetingelser. I denne sammenhang er det valgt at be-
tegne infiltration ogsa som indre randbetingelse. Den matematiske ngdvendighed af randbetingelser
samt hvilke typer af randbetingelser der grundleggende er til rddighed diskuteres i Kapitel 1.
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PRESCRIBED HEAD OR FIRST KIND OR DIRICHLET'S CONDITION
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Typisk, men ikke ngdvendigvis, vil man pa en given flade have den samme type randbetingelse.
P4 modellens sider kan man alternativt specificere trykket, trykgradienten eller vandstrgmningen
ud af/ind i de enkelte beregningsceller placeret pé randen. I det tilfzelde, man gnsker impermeable
sider, vil man benytte den sidste option og sa specificere, at vandstrgmningerne er lig 0. I bunden
vil man typisk veelge at specificere vandstrgmningen (evt. lig 0). Toppen af modelomréidet vil typ-
isk byde pé en blanding af randbetingelser, idet der dels gnskes tilfgrt infiltration og dels gnskes
inddraget udveksling med vandlgb og drzn.

Afhengigt af modellens udformning vil disse randbetingelser spille forskelligt ind pa
beregningsresultaterne. Et eksempel kan vere, at man gnsker at modellere pa et helt grundvandso-
pland. Her vil man velge at have impermeable sider og bund. Vandbalancen vil sdledes vare helt
styret af infiltration, oppumpning og vandlgbsafstrgmning. I dette tilfelde vil de mest betydende
randbetingelser vere infiltrationen og vandlgbsafstrgmningen. Disse to vil fuldstendigt kontrollere
magasineringen af grundvand og dermed placeringen af grundvandsspejlet. Et andet eksempel
kunne veare, at man gnsker at bestemme grundvandsstrgmningshastigheden og retningen under et
deponi. I dette tilfelde vil man typisk valge at lade modellens rande fglge den overordnede
strgmningsretning. P4 de rande, der ligger i strgmningsretningen, vil man specificere en 0-
strgmnings randbetingelse, og p& randene opstrgms henholdsvis nedstrgms vil man specificere
trykniveauet alternativt flowet, evt. med dets variationer i tiden. Her vil specifikationen af op- og
nedstrgms rande samt no-flow rand vare afggrende. Pa trods af, at der infiltrerer en del vand fra
overfladen, vil strgmningen vaere mest kontrolleret af det overordnede strgmningsmgnster, der lig-
ger direkte indbygget i randene. I begge tilfzlde er randbetingelserne overordnet styrende for
beregningerne. Dette er geldende dels for de randbetingelser, der er baseret pd malinger, altsa tryk
og infiltrationsrande, og dels for de rande, der er baseret pa en forudsatning om O-strgmning.

Det er vigtigt at understrege at valget af randbetingelser vil have en meget afggrende indflydelse
pé modellen og dermed de resultater der beregnes. I det tilfeelde at randbetingelserne er oversty-
rende vil modellen helt mister sin interne dynamik og dermed sin berettigelse.

6.1.2  Konstante kontra tidsvarierende randbetingelser

I ikke-stationzre simuleringer er der mulighed for at indbygge tidsvarierende randbetingelser.
Som det fremgar af ovenstdende, er randbetingelserne altafggrende for beregningsresultatet. Det er
derfor vigtigt at fastsatte deres vardi og beliggenhed i forhold til forméalet med modelarbejdet.

I det tilfelde, hvor der valges tidskonstante randbetingelser, er det vigtigt, at de valgte verdier
representerer hele den periode, der gnskes regnet pa. Dette er geldende bade for ikke-stationazre
og stationre simuleringer. En stationzr beregning reprasenterer som sddan ikke et gjebliksbillede,
men snarere en gennemsnitslig tilstand i en periode, hvor forholdene tiln@rmelsesvis er uforan-
drede. Ved en ikke-stationzer modellering af et grundvandsopland vil infiltrationen og indvind-
ingerne typisk indbygges som tidsvarierende. P4 den mdde kan man fa et overordnet indtryk af
vandbalancen i oplandet samt af grundvandsspejlets placering i vide og tgrre ar. Hvis der arbejdes
med trykniveaurandbetingelser, kan det vre en fordel at indbygge disse som tidsvarierende rande.
Pa denne made kan man indbygge, hvordan omverdenen har influereret pd modellen i beregning-
sperioden.

6.2 IMPLEMENTERING AF YDRE RANDBETINGELSER

Typiske randbetingelser pa de ydre rande vil vare, kendt trykniveau, kendt gradient (eller flow),
eller flow beregning pa baggrund af en leekage koefficient.

I tilfelde af, at der modelleres pa et helt grundvandsopland, vil man typisk starte med at
fastlegge grundvandsskellet for oplandet. Dette ggres bedst ud fra trykniveauobservationer. Even-
tuelt anvendes topografiske data supplerende ud fra en forudsztning om sammenfald mellem to-
pografisk opland og grundvandsopland. Grundvandsskellets placering vil afgrense modelomradet
horisontalt. P4 siderne af modellen vil man antage en stationzr O-flux. Den @ndring i magasinering
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af grundvand, der matte ske som fglge af, at oplandet andrer horisontal udstrekning som funktion
af ®ndringer i grundvandsstanden, vil sdledes ikke kunne modelleres.

Ved modellering af delomréder (lokal model) i et vandlgbs opland er der mulighed for, hvis
man har en modelopsatning af hele oplandet (regional model), at udtrekke tidsvarierende indre
beregningsvardier, typisk trykniveauer fra den regionale model, svarende til placeringen af de ydre
rande i den lokale model, se figur 7.2. Hvis der ikke er modelleret, mi randbetingelserne bestem-
mes ud fra mélte verdier. Ved anvendelse af malinger er det ngdvendigt at interpolere, saledes at
der kan tilskrives vaerdier i hvert enkelt beregningspunkt pa randen. Dette kan vere vanskeligt.
Specielt den vertikale trykvariation er i de fleste tilfelde meget darligt bestemt. Generelt vil man
derfor altid forsgge at placere sin modelrand, séledes at den passer bedst med de forudsatninger,
man indbygger med formuleringen af sin randbetingelse.

Bunden af et grundvandsmagasin vil typisk defineres som bunden af det nederste vandfgrende
lag der indgar i ferskvandsflowet. Dette kan veare vanskeligt at bestemme, eksempelvis vil man for
kalk forudsztte, at magasinets vandfgrende lag er representeret af de gverste 5-10 meter (evt. dy-
bere), hvor kalken er opspraeekket. Under dette vil den hydrauliske ledningsevne vare sa lav, at der
kan forudsattes impermeabel bund. Her defineres lagets magtighed altsd ikke ud fra den geolo-
giske struktur, men i stedet ud fra dets vandfgringsegenskaber.

Safremt bunden ikke kan forudszttes impermeabel, antages enten et kendt flux eller en 1ekage-
koefficient. Lakagekoefficienten beskriver udstrgmningen gennem bunden af modellen som funk-
tion af trykniveauet i den nederste beregningscelle. Fastsettelse af lekagekoefficienten kan ggres
ud fra de hydrauliske egenskaber for det geologiske lag, der ligger umiddelbart under modelom-
rédet eller alternativt iterativt, siledes at der opnas en gnsket vandstrgmning gennem bunden.

6.3 IMPLEMENTERING AF INDRE RANDBETINGELSER( INFILTRATION/
GRUNDVANDSDANNELSE, VANDL@B, DREN SGER/OVERFLADISK
AFSTRGMNING, OPPUMPNINGER)

6.3.1 Infiltration

Infiltration beskriver den mangde vand, der strgmmer fra jordoverfladen og ned i jorden. Den
del, der ndr frem til det gverste grundvand, kaldes perkolation, eller grundvandsdannelse. Med
denne definition kan perkolation ogsa have en negativ verdi, nemlig i de tilfzelde, hvor jorden over
grundvandsspejlet bliver sd udtgrret, at den begynder at trekke vand op via kapillerkrefter. Der er
en lang reekke processer, der spiller ind, nir man skal opstille en komplet konceptuel model for in-
filtration og perkolation. Typisk kraeves der en r@kke parametre, der sammenlignet med grund-
vandsmodellering varierer i meget lille skala bade tidsligt og rumligt. Typisk vil disse parametre
ikke vaere kendt pa oplandsskala. I de fleste tilfelde vil man derfor veelge at frakoble processerne,
altsa ikke inddrage det faktum, at grundvandsspejlets bevaegelse dynamisk vil ndre dybden af den
umattede zone. Ved at forudsatte dette er det muligt pad forhind at bestemme perkolationen ved
hjlp af modeller specielt udviklet til at beskrive vandbevagelsen over grundvandsspejlet. Typisk
skal der angives arealanvendelse, nedbgr samt afstand fra jordoverfladen til grundvandsspejlet som
et minimum. Et eksempel pa en sidan model er en dansk udviklet kode DAISY. DAISY er anvendt
i forskellige sammenhange, og der er efterhdnden opbygget et stort erfaringsmateriale om perkola-
tionsstgrrelser i Danmark. Disse erfaringsverdier er tilgengelige i eksempelvis kvadratnettet, hvor
det er muligt at se en forventet perkolation pa forskellige lokaliteter i Danmark. I mange tilfzlde
anvendes disse erfaringsvardier direkte uden en decideret rekalkulation baseret pa det specifikke
modelomrdde. Som et minimum bgr denne fremgangsmetode diskuteres og konsekvenserne heraf
belyses i den endelige rapportering. Et eksempel pé et stort modelarbejde, hvor der anvendes en
integreret hydrologisk model, er DK-modellen. DK-modellen beskriver hele Danmark og forventes
at kunne danne basis for etablering af overordnede randbetingelser for oplande til vandlgbssyste-
mer. Der er koder, hvor vandbevagelsen over grundvandsspejlet beregnes dynamisk, se kapitel 5.
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6.3.2 Vandlob

Konceptuelt er der tre metoder til at beskrive vandudvekslingen mellem vandlgb og grundvand.
Alle forudsetter, at vandudvekslingen er line@rt sammenhzngende med vandstandsforskellen
mellem grundvand og vandlgbet. Forskellen ligger i, hvorledes vandstanden i vandlgbet er bestemt.

Metode 1) I de beregningsceller, der indeholder vandlgbssegmenter, angives vandstanden i
vandlgbet, eventuelt tidsvarierende.

Metode 2) Samme som 1), dog er basisvandstrgmningen i vandlgbet angivet, og det sikres, at
tilstrgmningen til grundvandet ikke overstiger den mangde, der strgmmer i vandlgbet. Med denne
metode er det desuden muligt ved at opgive vandlgbskarakteristika at lade modellen beregne vand-
standen. Denne metode er indbygget i de fleste MODFLOW-varianter.

Metode 3) Denne metode beregner vandlgbsstrgmningen dynamisk. Vandet ledes sdledes gen-
nem vandlgbets forskellige segmenter. Denne fulde kobling mellem vandlgb og grundvand-
sstrgmning er ikke saedvanlig, og der er et begranset udvalg af koder, der har denne mulighed ind-
bygget. Denne metode vil kreve detaljerede informationer om vandlgbenes karakteristika samt
yderligere data om vandfgring og/eller vandstande, idet denne model tilsvarende grundvand-
skoderne kraver initialbetingelser, randbetingelser osv. Et vandlgb vil reagere langt hurtigere pa
forandringer end grundvandsstrgmningen, si typisk vil man kgre de to modeller i hver sin tidsskala
(minutter for vandlgbet og méaske dage for grundvandsstrgmningen), og sa opdatere vandfluxen
mellem de to systemer med passende tidsrum.

Uanset hvilken metode der velges er det vigtigt at lekagekoefficienterne far den rigtige verdi,
saledes at den geografiske fordeling af vandlgbstilstrgmningen beregnes korrekt.

6.3.3 Dren

Dren indlegges i de fleste koder tilsvarende vandlgb dog med den undtagelse, at der kun til-
lades tilstrgmning til drenet. Vandet fra drenet fores ud af modellen. Kun i enkelte koder er det
muligt at rute drenvandet til vandlgbet, hvilket krever, at vandlgbet beregnes dynamisk.

6.3.4 Soer, damme og overfladeafstromning

Sger og damme kan indlagges i modellen som:

Metode a) Trykrande pa overfladen af modelomradet. Trykvaerdien pa overfladen vil variere
tilsvarende vandspejlet pd sgen. Ved anvendelse af denne metodik kan det eventuelt vare ngd-
vendigt at justere pi permeabiliteten af den gverste beregningslag for at sikre, at der opnas den gn-
skede vandudveksling.

Metode b) Tilsvarende vandlgb, hvor der dog tages hensyn til vandbalancen for sgen. Denne
metodik er velegnet til vandhuller, der periodisk tgrrer ud.

Metode c¢) En dynamisk beregning af overfladestrgmning. Denne metodik vil, nar grundvand-
sspejlet stiger over terren, beregne, hvorledes dette vand vil strgmme pa overfladen ud fra topogra-
fien. P4 den méade dannes der sger i de topografiske dale, der er indlagt i modellen, nir grundvand-
sspejlet overstiger terren, i dette tilfzlde sgbunden.

Arbejder man med vandudveksling mellem grundvand og sger med stgrre udstrakning er det
vigtigt at fastsztte lekage koefficienterne, siledes at geometrien i systemet beskrives korrekt.

6.3.5 Oppumpninger

Oppumpninger beregnes altid ved at specificere indvindingsmangderne som funktion af tiden.
En boring angives ved en X-Y placering samt typisk hvilke beregningslag den er filtersat i. Denne
information bruger koden til at identificere hvilke beregningsceller der bliver pavirket af boringen.
Udover denne information vil man angive en tidslig afth@ngig eller stationar ydelse for boringen.
Der er to metoder til at distribuere strgmningen mellem de beregningsceller, der er omfattet af
boringens filtersetning.
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Metode a ) Flux ud af given beregningscelle beregnes ved at fordele m@ngden ligeligt mellem
de involverede celler.

Metode b) Beregning af fordelingen af den samlede indvindingsmangde ud pa de enkelte
beregningsceller baseres pa transmissivitet angivet for beregningscellerne samt den beregnede af-
senkning. Hvis afs@nkningen betinger at den gverste del af filtret ligger over vandspejlet vil ydel-
sen blive omfordelt siledes at der kun udtages vand fra de beregningsceller, der ligger under vand-
spejlet. Fra disse celler vil fordelingen af ydelsen yderligere blive bestemt udfra den hydrauliske
ledningsevne af den enkelte beregningscelle.

Metode b) er mere elegant, idet der sikres en mere korrekt beskrivelse af den vertikale
strgmning nar boringen. Desuden kraeves der ikke ekstra information for at velge denne beskriv-
else.
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Kapitel 7 DISKRETISERING AF MODELOMRADET I TID OG
STED

Adam Brun
Afdeling for Grundvand, Affald og Mikrobiologi, DHI - Institut for Vand og Miljo

Ngglebegreber: Randbetingelser, stationar, ikke stationer, fastholdt tryk, flux, indvinding.

ABSTRACT: Diskretisering bestar hovedsagelig i at opdele den fysiske model rumligt i mange
beregningsceller. Denne samling af beregningsceller kaldes her det numeriske net. Det numeriske
net vil afhengigt af metodikken, finit differens eller finit element, kunne udformes forskelligt.
Beregningsresultatet vil dog ikke variere vaesentligt mellem de to metodikker. Ved ikke-stationzre
simuleringer skal beregningsperioden opdeles i tidsskridt. Denne opdeling ggres primart ud fra
brugerens gnske om at kunne anvende beregningsresultaterne efterfglgende og sekundzrt udfra gn-
sket om en passende beregningsngjagtighed.

7.1 DISKRETISERINGSTYPER

En numerisk lgsning af strgmningsligningen medfgrer, at modelomrddet mi opdeles i
beregningsomrader, sakaldte beregningsceller. Denne samling af beregningsceller kaldes her det
numeriske net. Hver beregningscelle har individuelle parametervardier. Generelt er der to forskel-
lige metoder til at opdele den fysiske model i beregningsceller, finit differens (FD) og finit element
(FE). De to metoder vil ved samme diskretiseringsgrad producere stort set det samme resultat for
en given problemstilling, men adskiller sig veasentligst i, hvilken geometrisk form beregningscel-
lerne kan have. Normalt arbejder FD-koder med rektangulere kasser mens FE-koder arbejder med
trekanter eller polygoner (eksempler pa undtagelser er dog Karup A modellen, Susi model/INGA
som begge er FD modeller der arbejder med polygoner). FE kan i det tilfxlde at der anvendes
trekantede elementer, men stgrre ngjagtighed beskrive rundinger pa randene. En tilsvarende praci-
sion med FD vil krave en finere diskretisering.

7.1.1 FDog FE

Finit differens bygger p4, at beregningscellerne opbygges af retvinklede beregningsceller, hvor
siderne afgranser den geometriske udstraekning, typisk udformet som en slags “skozsker”. Andre
former er mulige, eksempelvis polygoner men har ikke fundet anvendelse i de senere ar. Typisk vil
en beregningscelles top og bund have den samme stgrrelse og horisontale udstrekning. Siderne
derimod kan have varierende hgjde. Dette giver mulighed for at fglge den vertikale variation i
geologiske lag med sit numeriske net. Siderne pa to tilstddende beregningsceller har dog altid den
samme stgrrelse. Antallet af beregningsceller er derfor altid konstant i dybden. Et FD-
beregningsnet er eksemplificeret i Figur 7.1.

Finit element bygger pa, at beregningselementer er afgrenset af hjgrnepunkter, samt at den
geometriske form ikke er begrenset til “skozsker”. FE beregner principielt trykniveauet stedsligt
kontinuert 1 det metoden tager udgangspunkt i at trykniveauet et givent sted inden for et element
kan beregnes ved interpolation mellem alle hjgrnepunkterne, der afgranser det individuelle ele-
ment. Denne interpolation foretages ved at vegte bidraget fra hvert enkelt hjgrnepunkt udfra af-
standen. Vagtningsfunktionen vil typisk vere liner men ogsa andre former for vegtningsfunk-
tioner kan anvendes. I det tilfzlde at man anvender sammen geometriske form som FD og man
anvender linezre vegtningsfunktioner vil det resultere i lgsningen af akkurat det samme ligning-
ssystem. FE metoden giver stgrre frihed i valget af geometriske former som eksemplificeret i figur
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1, hvor der er anvendt triangulere elementer. Typisk, men ikke ngdvendigvis, vil man lade top og
bund have sammen stgrrelse og overlejre hinanden, hvilket giver beregningstekniske fordele. Ved
meget komplekse geometriske former vil veegtningsfunktionerne vaere meget komplekse dette vil
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Figur 7.1 A: Eksempel pa finit differens beregningsnet B: Eksempel pa finit element beregningsnet.

igen resultere i lgsningen af meget komplekse matrice systemer. Da dette medfgrer en forpget
beregningstid vil man i mange tilfelde anvende simple FE beregningsnet samt simple geometriske
former der generer en hurtigere lgsning. Ved denne simplifikation tilnzermes FE metoden meget til
FD metoden. I de fleste tilfelde vil usikkerheder pa parameter- og datavardier fuldstzndigt over-
skygge forskellen mellem beregninger foretaget med FD og FE. Ligeledes vil FD muligheder for
forfining af beregningsnette i delomrader kunne matche FE metodens mulighed for varierende ele-
ment stgrrelser og geometriske former. bade i pracision og i beregningstid.

7.1.2 Akvidistante eller varierende grid

Det er muligt for bade FD og FE at forfine beregningsnettet i delomrader. Dette er vist i figur
7.2. Denne finere diskretisering laves typisk i omrader, hvor vandspejlsendringen er specielt stor,
eksempelvis ner indvindingsboringer. FE kan lave en mere sofistikeret diskretisering i forhold til
FD, hvor man er mere bundet af skozskeformen pa beregningscellerne. Et andet formédl med at
diskretisere finere kan vere, at man i et delomrade gnsker at regne mere detaljeret, eksempelvis pa
en punktforurening eller et specifikt opland til en enkelt boring.. Dette kan ggres direkte ved at
diskretisere finere i delomradet. Et indirekte alternativ til dette er at operere med en ”grov”’ model
for vandlgbsoplandet, her kaldet den regionale model, og en finere model for delomradet, her kal-
det lokalmodellen. De fleste koder supporterer, at man kan udtreekke randbetingelser fra den regio-
nale model efter endt simulering og bruge disse som randbetingelser i den lokale model, se kapitel
6. Denne fremgangsmade er ikke sa pracis som den direkte, men er i mange situationer lettere og
dermed hurtigere at arbejde med. Dette muligggr, med den samme indsats, at gennemregne flere
scenarier.
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Figur 7.2. Eksempel pa anvendelse af delmodeller i finit differens (a) og finit element (b) beregningsnet.

7.2 TIDSSKRIDT

En numerisk model er inden start fodret med startbetingelser, ogsa kaldet initialbetingelser, se
kapitel 9. Disse startbetingelser beskriver, hvordan trykniveauet er i hver enkelt beregningscelle, se
eventuelt kapitel 0. Under ops@tningen af modellen har man beskrevet, hvorvidt man vil lave en
station®r simulering, altsd en beregning af trykniveaufordelingen, hvis alle randbetingelser er ufo-
randrede i tiden, eller en ikke-stationar simulering, hvor man vil beregne trykniveaufordelingens
variation med tiden. I det sidste tilfzlde vil man fortelle modellen, hvilken periode modellen skal
beregne, eksempelvis 1.1.1990 til 31.12.2010. Ud over perioden vil man typisk ogsa angive, med
hvilket interval (tidsskridt) man vil have udskrevet beregningsresultater, typisk trykniveauer, samt
forskellige afledte vardier, strgmningshastigheder, vandudveksling over rande med mere. Dette
tidsinterval skal dels tilgodese behovet for presentation af resultaterne, dels tilgodese behovet for
at kende strgmningshastighederne i en efterfglgende partikelbanesimulering. Koden vil som ud-
gangspunkt opdele beregningen i tidskridt svarende til brugerens gnsker. Dog kan det vare ngd-
vendigt at lave tidsskridtet kortere i perioder for at sikre ngjagtigheden, se afsnit 7.2.3.
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7.2.1 Valg af diskretisering

To modstridende faktorer bestemmer valget af diskretiseringen. @nsket om pracision medfgrer
et behov for mange beregningsceller og smd tidsskridt, hvilket vil medfgrer ggede krav til den
computer, der skal udfgre beregningerne. Omvendt vil man jo gerne operere med sma beregnings-
tider. Beregningstidsleengder for ikke stationzre simuleringer pa Y2-1 dag for et stort opland er dog
typisk meget kort i forhold til dels den tid, der forud er medgaet til opstning af modellen, og dels
den tid, man efterfglgende skal bruge pa at analysere resultaterne. Generelt er det muligt med al-
mindelige kraftige computere at diskretisere s fint, at usikkerhederne pa beregningsresultaterne mé
tilskrives mangler i procesbeskrivelsen samt pracision af parameter- og dataverdier. I det tilfzelde
at der gnskes gennemfgrt et meget stort antal scenarier, eksempelvis i forbindelse med invers mo-
dellering, er beregningstiden dog afggrende for detaljerings graden i disse gvelser.

7.2.2  Diskretisering i sted

Diskretisering i stedet bestar i at opdele den fysiske model i mindre kasser, et sdkaldt numerisk
net, hvor hver beregningskasse tilskrives samme parametervardier og beregningsmassigt tildeles
ét trykniveau. Fglgende forhold bgr inddrages ved valget af numerisk net og dermed den stedlige
diskretisering:

e variationer i vandspejlet
akviferegenskaber
retning af strgmning samt andre forhold, der spiller ind pa valget af randbetingelser
geologisk lagdeling
stedslig variation i infiltration, oppumpning, udveksling med vandlgb
antal beregningsceller

e behov for finere diskretisering i delomréder

I de omrader, hvor der er en stor variation i grundvandsspejlet, vil der vare et behov for en
finere diskretisering. En beregningskasse har kun én grundvandsstand, altsa skal der en del kasser
til at beskrive eksempelvis den trompetform, en grundvandssa@nkning typisk har.

Beregningscellerne skal vare sa smd, at de beskriver den geologiske model korrekt. Hvis der
gnskes inddraget sma inhomogeniteter i form at 5-10 cm horisontale lag, mé den valgte beregning-
slagstykkelse for disse lag ngdvendigvis ikke vere stgrre end dette.

Ved den senere indlaggelse af randbetingelser kan det vere en fordel, hvis modelomradet var
aksialt sammenfaldende med den overordnede strgmningsretning. Dette ggr det mere simpelt dels
at fastsatte, hvilken type randbetingelse der er mest passende, og dels at tilskrive vardier til rand-
betingelserne.

Det er ngdvendigt at inddele i det horisontale plan, siledes at man kan “oplgse” omrddet tilpas
detaljeret. Eksempelvis vil en inddeling i 500x500 meter kasser ikke kunne anvendes til at udpege
oplande for to individuelle boringer, der er placeret med 1500 meters mellemrum. Der vil sim-
pelthen ikke vare den ngdvendige oplgsning (antal beregningsceller) mellem de to boringer.
Antallet af beregningsceller vil afggre, hvor store krav der stilles til computerkraft. Ved en
forggelse af antallet vil beregningen kreeve mere af computeren, samtidigt vil pre- og postproc-
essering alt andet lige tage langere tid. For at kunne begrense antallet af beregningsceller er der
udviklet metodikker til at regne med en finere diskretisering i delomrader. Dette ggres principielt
pé to mader, enten arbejdes der i et numerisk net, hvor der er finere diskretiseret i delomrader, eller
ogsd regnes der med en regional model, hvorfra der udtreekkes randbetingelser til en lokal model.
Den fgrste metode vil producere mere korrekte resultater, omvendt vil den anden metode vere
mindre komputerkravende. Der er ingen generelle retningslinier for, hvornar den ene eller den an-
den metode kan anvendes. Typisk vil man starte med en grov model, og nédr beregningstiderne
synes for lange, vil man begynde at overveje at skifte til en opdelt model. Den vertikale diskretis-
ering er der ikke tilsvarende belyst i litteraturen. Generelt vil man forsgge at holde antallet nede i
det der er en line®r sammenh®ng mellem antallet af beregningsceller og antallet af beregningslag.
Hvis der gnskes gennemfgrt en stoftransport simulering efterfglgende er det vigtigt at huske pa at
en beregningscelle er reprasenteret ved ét koncentrationsniveau. En eventuel kilde vil altsa blive
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fordelt (som minimum) i hele den gverste beregningskasses vertikale udstrekning momentant. P4
den mgde vil stoffet, maske noget misvisende, blive transporteret vertikalt meget hurtigt.

7.2.3  Diskretisering i tid

For at sikre en passende beregningsngjagtighed mé tidsskridtet ikke vare for stort. De fleste
modeller har automatiseret denne proces og valger selv tidsskridtlengde ud fra brugerens specifi-
kation af, hvorndr der gnskes resultater gemt, en maksimal tidsskridtlengde samt en gnsket praci-
sion i beregningen. Modellen vil saledes Igbende tilpasse tidsskridtet for at overholde disse gnsker.
Samtidigt vil modellen, hvis der er et beregningsmessigt behov, skrue endnu lengere ned for
tidsskridtleengden for at sikre precisionen. Hvis man har tidsvarierende randbetingelser, er det ogsa
en god idé at skele til, hvordan disse er indbygget i forhold til tidsskridtet. Dette er specielt vigtigt
for strgmningsbaserede randbetingelser. I de fleste tilfzlde vil kravet til beregningsngjagtigheden
vere bestemmende for lengden af tidsskridtet. Ved koder, der kobler grundvandsstrgmning med
vandlgb eller umattet zone, er fastszttelse af tidsskridtlengden noget mere kompliceret. De for-
skellige koder har séledes individuelle mider at handtere denne problemstilling pa. Der henvises til
dokumentationen af disse for yderligere information.

7.3 DISKRETISERINGSFEJL

Der opstar altid fejl ved en numerisk Igsning, dels numeriske fejl fra selve lgsningsalgoritmen
og dels fejl grundet den skala, de forskellige processer foregar i.

7.3.1 Numeriske fejl

Ved en numerisk Igsning vil der altid opstd beregningsfejl, eller sikaldte numeriske fejl. Denne
fejl stammer altsa ene og alene fra den metode man har valgt til at 1gse de matematiske ligninger
med. Disse fejl opstér ved lgsning af de meget store matricesystemer, der indgar som en del af den
numeriske lgsning. Typisk lgses disse ikke direkte, men ved gentagne iterationer, som afslutter, nar
man har néet et gnsket kriterium, et sékaldt konvergenskriterium. Konvergenskriteriet udtrykker
altsd den "fejl”, der maximalt ma vare ved lgsningen af matricesystemet for ét tidsskridt. Konver-
genskriteriet udtrykkes typisk ved, at der ikke i nogen beregningscelle ma overskrides en maksimal
variation i trykniveauet mellem iterationer. Konvergenskriteriet angives typisk af brugeren. Hvor
stor indflydelse det har pa beregningerne, er meget afh@ngigt af den specifikke modelopsatning.
Hvis konvergenskriteriet er specificeret som en absolut stgrrelse, eksempelvis 1 cm, er det ensbety-
dende med, at iterationerne afsluttes med en fejl i denne stgrrelsesordnen. 1 cm synes rimeligt ud
fra den pracision, som man kan male trykniveauer i felten med, samt den usikkerhed, der er
generelt. Betydningen af dette konvergenskriterium vil séledes ikke kunne observeres tydeligt i
trykniveauberegningen. Problemet opstar, nar man kigger pd vandstrgmningen. Typisk er vand-
spejlsvariationer i horisontalen i stgrrelsesordenen fa promille, tilsvarende i vertikalen. Her vil en
fejl pd 1 cm veere ensbetydende med en meget stor fejl i beregningen af den vertikale strgmning.
Denne fejl kan give sig udtryk i en sékaldt vandbalancefejl, altsd at der ikke er balance, modellen
generer eller fjerner vand. En sddan vandbalancefejl vil blive rapporteret af de fleste koder, enkelte
kan indbygge det som et ekstra konvergenskriterium, og man ville blive gjort opmarksom pa, at
der er noget galt. Denne fejl risikerer man at overfgre til den efterfglgende beregning af partikel-
transport eller stoftransport, hvor fejlen kan medfgre, at stof dannes eller fijernes i enkelte
beregningsceller. For at undga denne fejl er det derfor ngdvendigt at sette konvergenskriteriet sa
lavt, at det bade tilgodeser vertikale og horisontale gradienter, i mange tilfzlde ned til 1 mm eller
under. Typisk vil man sztte konvergenskriteriet lidt hgjere i de indledende simuleringer for at fa
beregningerne til at kgre hurtigere. Ved de endelige produktionskgrsler vil man s& reducere kon-
vergenskriteriet til, hvad der af beregningstidsmeassige arsager er muligt. Et for lavt konvergens-
kriterium kan medfgre, at lgsningsalgoritmen aldrig vil opna det gnskede konvergenskriterium.
Typisk har koder mulighed for, at man kan lagge loft pa antallet af iterationer. Nar dette loft nas,
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vil koden enten valge at fortsatte beregningen med den opnédede precision eller alternativt afslutte
simuleringen med en fejlmeddelelse.

7.3.2  Skalaeffekter

Skalaeffekter beskriver det fenomen, at beregningsresultaterne pavirkes af den skala, hvormed
processen beskrives. Dette skyldes, at man opdeler sit distribuerede fysiske system, der bestar af
kontinuerte processer samt en kontinuert geologisk model, i “diskrete” kasser. Et eksempel kunne
vere beskrivelsen af den hydrauliske ledningsevne. Hvis det numeriske net ikke er fint nok til at
oplgse detaljer i geologien, er det ngdvendigt at tage hgjde for dette ved indleggelse af “effektive”
parameterverdier. Et geologisk lag, der bestar af vekslende sand og lerlag, skal, hvis man gnsker,
at dette skal repr@senteres af ét beregningslag, tillegges parametervardier svarende til en seriel
henholdsvis parallel midling for den horisontale og vertikale ledningsevne. Alternativt skal de
oplgses i individuelle beregningslag. En andet eksempel kunne vare, at man gnsker at styre indsiv-
ningen til en vandlgbsstrekning ved at indleegge en vis parmeabilitet i de tilstgdende beregninge-
celler. Denne permeabilitetsjustering vil vere afh@ngig af, hvorvidt beregningscellen er 100 m el-
ler 500 meter. Et tredje eksempel kunne vare indsivning til en boring. Hvis der gnskes en meget
detaljeret beskrivelse af s@nkningstragten, er det ngdvendigt at indlegge en meget fin diskretiser-
ing rundt om boringen.

Ved en automatiseret indlegning af parametervardier fra en geologisk model vil beregningsre-
sultatet veere athangigt at diskretiseringsgraden. Jo flere celler, jo bedre oplgsning af inhomo-
geniteter, lagenes hgjdevariation osv.

Ud over de ovenstiende skalaeffekter, der kommer fra det at legge sit kontinuerte fysiske sys-
tem ind i diskrete delomrader, beregningsceller, er der ogsa skalaeffekter i den numeriske lgsning.
Skalaeffekter vil influere pa resultaterne, nér der er for stor kontrast mellem, hvorledes tilstgdende
beregningsceller reagerer pé forandringer. Hvis der opereres med eksempelvis to beregningsceller,
hvor den gverste har en tykkelse pd 5 meter, og den nederste har en tykkelse pa 5 cm, vil dette
beregningsteknisk resultere i stor forskel i matricevardierne med tilhgrende stgrre sandsynlighed
for fejl i beregningsresultaterne. Det er altsd ikke en god ide at diskretisere, séledes at to celler rea-
gerer meget forskelligt p& forandringer. I ovenstéende tilfeelde vil den nederste celle have et meget
lille volumen og derfor vaere mere “stiv’ end den ovenstdende celle, der er mere “elastisk”.
Tilsvarende kan der vare problemer, hvis en beregningscelles vandrette komponent vandudveksler
meget forskelligt fra den horisontale komponent. Dette vil tilsvarende resultere i store variationer i
matricevardierne med mulighed for forggelse af fejl. En generel konklusion ma vare, at man skal
passe pa med via diskretiseringen at inkludere for store forskelle mellem beregningscellerne. En
tommelfinger regel, nr man forfiner et finit differensnet, er, at forskellen i stgrrelsen mellem to
celler ikke ma vere stgrre end en faktor 1,5 (Anderson and Woessner 1992).

Der kan ogsé optrade skalaeffekter i de koblede modeller. Hvis man kobler en vandlgbsmodel
med en grundvandsmodel, vil de to systemer have meget forskellig responstid. Vandlgbsmodellen
vil reagere i stgrrelsesorden minutter og timer. Grundvandsmodellen for det regionale opland har
méske en tidshorisont pa typisk dage.

7.4 HVORDAN TESTER MAN SIN DISKRETISERING

En simpel undersggelse af diskretiseringsgraden, er at sammenligne resultaterne fra to simuler-
inger udfgrt med forskellig diskretisering. Simuleringerne sammenlignes dernzst ud fra
beregningsresultaterne, det vaere sig beregnede trykniveauer, vandbalance og/eller andet. Resultatet
vil adskille sig mest for oplande med en varieret geologi. For disse oplande vil en finere diskretis-
ering medfgre, at lag og linser kan reprasenteres bedre. Dermed @ndres der pa den hydrauliske
ledningsevne i nogle beregningsceller. Dette medfgrer, at beregningerne tilsvarende afviger. En
afvigelse, der opstidr som resultat af dette, er altsé ikke en beregningsfejl, men snarere en fejl i
overgangen fra den fysiske model til den numeriske model. En anden metode er at fgrst afprgve om
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der kan beregnes stationzrt pd modelopsatningen. Hvis der opsar konvergensproblemer ved lgs-
ningen af denne, kan det antyde at der er diskretiseret for groft.

7.5 REFERENCER

Anderson, M.P. and W.W. Woessner (1992): Applied Groundwater Modelling. Simulation of Flow and Ad-
vective Transport. Academic Press.



Stabi i grundvandsmodellering, Henriksen et al. (red) © 2001/56 GEUS

Kapitel 8§ PROCESSERING AF TIDSSERIEDATA

Anders Refsgaard
DHI - Institut for Vand & Miljo

Ngglebegreber: Tidsseriedata, klimadata, vandindvinding, trykniveau og vandfgringer

ABSTRACT: I forbindelse med etableringen af en grundvandsmodel er der ofte behov for anven-
delse af tidsseriedata og processeringen af disse er en vigtig del af et modelprojekt. Specielt i for-
bindelse med ikke-stationere modeller vil tidsseriedata udggre et vesentlig grundlag for modelop-
stillingen og —kalibreringen. Tidsseriedata leveres af mange forskellige dataleverandgrer, og i
enkelte tilfzelde kan man finde de samme oplysninger fra forskellige kilder. DMI er hovedleveran-
dgr af meteorologiske informationer, mens amterne selv ligger inde med informationer om
vandindvinding, trykniveauer og i mange tilfzlde vandfgringer. Vandforsyningerne, GEUS, DMU,
Dansk Jordbrugsforskning (DJF) og kommuner er andre dataleverandgrer, som kan bidrage med
veerdifuld information.

8.1 NEDB@R, POTENTIEL FORDAMPNING OG TEMPERATUR

Den drivende faktor i alle grundvandsmodeller er grundvandsdannelsen. Denne kan estimeres pa
forskellig vis, men nedbgrsmalinger vil under alle omstendigheder indgé i beregningerne. I ikke-
stationzre, integrerede grundvandsmodeller er det daglig nedbgr fordelt over modelomradet — i det
fglgende kaldet arealnedbgren, der bgr indga.

Arealnedbgren bestemmes som regel ud fra et antal nedbgrsmalere i omradet. Der findes flere
end 500 klimastationer i Danmark og placeringen af disse, deres lforhold og forskellige andre in-
formationer kan findes pa http://www.dmi.dk/vejr/index.html under vejrobservationer og stationso-
versigt. Her findes bade kort med placeringen af og lister med information om stationerne, men
data kan kun downloades, hvis man har en aftale.

Registreringerne af daglig nedbgr skal justeres for forskellige effekter, som bevirker, at den re-
gistrerede nedbgr er mindre end den faktiske. Vindeffekter (en del af nedbgren blaser hen over
nedbgrsméleren uden at registreres) udggr langt den stgrste fejlkilde, mens wettingtab (der bruges
initielt lidt nedbegr til at ggre regnméleren vad, inden der registreres noget i maleren) er af mindre
men dog malelig betydning. For at fa den reelle nedbgr anvendes normalt nogle generelle korrekti-
onsfaktorer, som er bestemt manedsvis for forskellige lforhold af méilestationen, Allerup et al.
(1998). Nedenstiende tabel viser korrektionerne for forskellige leforhold, og som det fremgar af
tabellen, er korrektionen i januar maned mere end 50% for friteksponerede stationer, mens den er
mindre end 10% for nedbgrsstationer under optimale l&forhold om sommeren. Udover de generelle
korrektionsfaktorer er der for udvalgte vejrstationer bestemt korrektionsfaktoren for perioden 1989
til 1999, Vejen et. al (2000). Der kan séledes forekomme betydelige fejl pd den enkelte ned-
bgrsmaling ved ikke at korrigere for disse effekter.

Tabel 8.1 Standardvzrdier for nedbgrskorrektioner (%), Allerup et al., 1998,

Lzforhold J|F | M|A|M|J]|]T|A]|S]O|N|D]|Ar
frit eksponeret 531 53| 45| 29 16| 131 12| 12| 13 171 29| 48| 27
moderat l& 41 424 35| 24| 13| 11| 10| 10§{ 11| 14| 23| 37| 21
ideelt 1 29 30| 26| 19§ 11 9 8 8 9| 10 17| 26 16
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De fleste nedbgrsmélere er til tider udsat for nedbrud og “huller” i tidsserier er ofte forekom-
mende. Udfyldning af disse er ngdvendigt for at beregne sammenhangende tidsserier til bestem-
melse af arealnedbgren. Dette kan ske pd mange forskellige mader, men den mest anvendte er at
udnytte vagtede data fra en eller flere nerliggende stationer. Fgrst undersgges korrelationen mel-
lem stationerne ved at tegne dobbeltmasseplot af manedsverdier. Det vil sige, at den korrigerede
nedbgr for de to stationer plottes mod hinanden i et seedvanligt x-y-koordinatsystem. Hvis vardier-
ne ligger pa en ret linje, er der god korrelation, og forholdet mellem arsmidlerne kan anvendes di-
rekte til at korrigere nedbgrsdata og efterfglgende fylde hullerne ud. Man kan gé ogsa supplere med
flere stationer, hvis der er overlappende perioder med ““huller” i registreringerne. Det er under alle
omstendigheder fornuftigt at undersgge korrelationen mellem stationerne, da dette kan afslgre skift
i leforhold eller direkte flytning af stationen, hvis der observeres skift i korrelation.

Bestemmelsen af arealfordelingen af nedbgren er ligeledes en vigtig del af en modelopgave.
Nedbgrsfordelingen athanger af topografiske forhold, afstand til kysten, fremherskende vindret-
ning og andre geografiske karakteristika. Som grundlag for udarbejdelse af arealnedbgren bgr man
som udgangspunkt udarbejde et sdkaldt isohyetkort — et konturkort over middelnedbgren baseret pa
de tilgengelige malestationers &rsmiddelnedbgr. Derefter bgr der foretages en manuel justering,
hvor der tages hgjde for topografiske forhold og afstand til kyster. Under danske forhold regner det
vaesentligt mere i hgjereliggende omréder end i dalene og nedbgren stiger med afstanden til kysten.
Herefter inddeles arealet i et antal omridder med samme nedbgr, og den endelige arealnedbgr be-
regnes ved at vaegte en eller flere stationer til beregning af nedbgren i hvert omrade. Vagtene be-
stemmes som forholdet mellem den “teoretiske” middelnedbgr og den malte for de involverede
stationer. Det kan vaere ngdvendigt med optegnelse af Thiessen polygoner (optegnes som midtnor-
malerne mellem stationernes forbindelseslinjer) som supplement for at kunne bestemme de endeli-
ge nedbgrsomrader.

I eksemplet Brgns A, Appendiks 2, er modelomridet begranset til ca. 100 km?, og der er kun
fundet 2 nedbgrsstationer inden for eller tt pa omradet. Stationerne betegnes af DMI 26190 Toft-
lund og 25350 Hviding. Der temmelig stor forskel i nedbgren fra de to stationer, hvilket skyldes
beliggenheden dels i form af afstanden til Vesterhavet dels den topografiske beliggenhed af statio-
nerne. Stationen i Hviding ligger ca. 10 km nord for udlgbet af Brgns A i kote 8, blot et par km fra
kysten, mens station Toftlund ligger ca. 6 km @st for modelomradet i kote 52. Nedbgren stiger
kraftig inde i landet og koteforskellen bidrager til at gge forskellen mellem de to stationer. Toftlund
har betegnelsen laekategori A, mens Hviding har lekategori B, men data til modellen er korrigeret
af Sgnderjyllands amt, s& opgaven har blot indeholdt en fordeling over omréadet.

I et dobbeltmasseplot, hvor nedbgren fra de to stationer plottes mod hinanden, Figur 8.1, er det
tydeligt, at der er relativ god korrelation mellem de to stationer, men forholdet mellem dem er for-
skellig fra 1. Nedbgren over modelomradet er fordelt efter en topografisk nggle, hvor data for
Toftlund reprasenterer den gstligste halvdel af omradet, mens data fra Hviding reprasenterer den
vestligste (det skal bemearkes, at projektet er et demonstrationsprojekt, med fokus pé at demonstre-
re nitratudvaskningen fra landbrugsomrader, hvorfor de meteorologiske forhold ikke er undersggt
specielt ngje).
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Figur 8.1 Dobbeltmasseplot af nedbgren fra station Hviding og Toftlund

Ved overfgrsel af modeller fra radgivere til amtet er det vigtigt dels at kunne gennemskue be-
regningen af arealnedbgren dels at vare i stand til at opdatere med nye mélinger af nedbgren eller
@ndringer i antallet eller placeringen af stationerne.

DMI foretager beregninger af arealnedbgr og andre meteorologiske parametre i et af deres si-
kaldte klimagrid, Scharling (1999a), med oplgsninger pi 10x10, 20x20 og 40x40 km®. Dette kan i
visse tilfelde vare en anvendelig nedbgr, men der vil sd veare store forskelle i nedbgren fra kli-
magrid til klimagrid. I konkrete modelopstillinger er det konstateret, at arealnedbgren bestemt ved
anvendelse af den ovenfor beskrevne metode afviger ca. 10% fra den i klimagrid 10x10 km? bereg-
nede nedbgr, Arhus Amt (2000).

En del af nedbgren fordamper til atmosfaren igen, og er derfor ikke til radighed til grundvands-
dannelse eller vandlgbsafstrgmning. I beregningen af fordampningen indgar den potentielle for-
dampning, som er betegnelsen for den maksimale fordampning, som kun forekommer, nér der er
kraftig plantedekke og vandindholdet i rodzonen er over en vis grense. I princippet er den poten-
tielle fordampning vegetationsafhengig, idet den potentielle fordampning fra et skovdakket areal
kan vare noget stgrre end den potentielle fordampning efter den ovenfor beskrevne definition.
Dette kan ses der dog ofte bort fra.

Den potentielle fordampning kan males ved hjelp af den sdkaldte pandemetode (i Danmark
hedder fordampningsmaleren HIL.315), hvor fordampningen fra en fri vandoverflade bestemmes.
Denne bestemmelse er dog vanskelig, og der skal korrigeres med manedsafhzngige faktorer for at
fd den potentielle fordampning for en overflade af kortklippet graes. Fordampningen bestemmes
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derfor ofte indirekte ved anvendelse af formler, hvori indgér forskellige malelige klimatiske varia-
ble foreksempel indstraling, temperatur, fugtighed og vindhastighed. Den mest kendte formel er .
formentlig Penman’s fordampningsformel, men i Danmark anvendes en modificeret udgave af
denne beskrevet i Mikkelsen og Olesen (1991). Denne formel danner ligeledes grundlag for DMI’s
beregninger af den potentielle fordampning i det sakaldte klimagrid i oplgsningerne 20x20 km? og
40x40 km?, Scharling (1999b). Dansk Jordbrugsforskning (DJF) er den normale leverandgr af data
vedrgrende potentiel fordampning. Herfra kan data rekvireres pa forskellig tids- og rumlig skala;
dagsvardier pa forskellige regioner i Danmark er den bedste oplgsning, der kan fas. Beregningerne
er baseret pa Makkink-ligningen, som kan findes i Makkink (1957), men som ogsa er beskrevet i
Mikkelsen og Olesen (1991).

Temperaturen indgér ligeledes i integrerede, dynamiske modeller med overfladeafstrgmning til
bestemmelse af sneakkumulationen og —smeltning. Typisk er dggnmiddeltemperaturen ikke til-
gengelig, men blot maksimum- og minimumtemperaturen. Der vil ofte ikke vare grundlag for at
arbejde med en finere tidsoplgsning end dggnbasis, og en god tilnzrmelse til bestemmelse af
dggnmiddeltemperaturen er en midling af maksimum og minimum.

Potentiel fordampning og temperatur, som ogsd indgdr i modelberegningerne er i eksemplet
Brgns A, er ligeledes modtaget direkte fra Sgnderjyllands Amt. Fordampningsdata er oplyst at
stamme fra Statens Planteavisforsgg beregnet ved ovennavnte metode, mens temperaturdata
stammer fra Meteorologisk Institut — begge datatyper baseret p malinger fra en DMI klimastation.

8.2 AREALANVENDELSE, JORDTYPER, JORDFUGTIGHED OG AKTUEL FORDAMPNING

Den aktuelle fordampning er om muligt endnu svarere at mile end den potentielle, da den athaen-
ger af den potentielle fordampning, arealanvendelse samt jordfugtigheden og den sékaldte rodzo-
nekapacitet i de pdgzldende jordtyper i det konkrete omrade. Hvis man vil beregne den aktuelle
fordampning, skal man derfor ngdvendigvis indarbejde disse informationer i sine formler. Dette
kan ggres pa forskellig detaljeringsgrad af hvilke, der blot skal nzvnes nogle fa.

Forskellige begreber indgér i empiriske formler til beregning af den aktuelle fordampning. Rod-
zonekapaciteten er defineret som den del af jordens vandindhold, der er tilgengelig for planterne.
Den udggr forskellen mellem markkapacitet, som er den maksimale vandmangde jorden kan tilba-
geholde, uden der sker nedsivning, og visnegrensen, som er den nedre grense for vandindholdet,
hvortil planterne kan treekke vand ud af jorden. Rodzonekapaciteten kan beregnes ud fra informati-
on om jordtype og roddybde for planterne. Andre begreber, som kan indgé i beregningen, er blad-
dzkket eller bladarealindeks og rodfordeling over dybden.

Beregningen af den aktuelle fordampning er ofte baseret pd at bestemme reduktionen af den
potentielle fordampning. I Susé-modellen, Refsgaard (1981), er der beskrevet en metode, hvor re-
duktionsfaktoren beregnes som produktet af reduktion grundet ikke-optimal bladdekke og redukti-
oner grundet jordfugtighedsbegransninger i flere gvre jordlag. Reduktionen grundet bladdzkke er
antaget line@r i forhold til bladarealindeks, mens reduktionen i forhold til jordfugtighed er antaget
ikke-linezer med forskellige sammenhange afhengig af jordtypen.

Andre sammenhange anvendt under danske forhold tager direkte udgangspunkt i markkapaci-
teten bl.a. den Nationale vandressource model, GEUS (1997) og Als-undersggelsen, Sgnderjyllands
Amtskommune (1986). I begge tilfzlde antages det, at der er potentiel fordampning, hvis vandind-
holdet i rodzonen er stgrre end en vis vardi, henholdsvis 70% og 50% af markkapaciteten. Hvis
vandindholdet er mindre end dette beregnes reduktionsfaktoren efter forskellige empiriske formler,
henholdsvis en ikke-linezr og liner sammenhang. I begge tilfzlde behandles vandindholdet i jor-
den som et magasin med maksimal fyldning svarende til markkapacitet og der holdes et vandbalan-
ceregnskab for dette magasin; hvis nedbgren minus den aktuelle fordampning er stgrre end mark-
kapaciteten infiltrerer det overskydende vand ud af rodzonen. Den Nationale vandressource model
arbejder med dggntidsskridt, mens Als-modellen arbejder i uge-tidsskridt.
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MIKE SHE modellen anvender en lidt mere kompliceret metode, idet vandindholdet i jorden be-
regnes ved lgsning af de fulde ligninger for strgmning under umattede forhold, og anvender det be-
regnede vandindhold direkte i beregningen af den aktuelle fordampning. Ellers ligner MIKE SHE
modellens metode andre metoder, idet der beregnes en reduktion af den potentielle fordampning ud
fra forskellige empiriske sammenh@nge mellem roddybde, roddensitet og bladarealindeks.

I alle metoder er der en arealmassige fordeling af den aktuelle fordampning, da alle stgrrelser i
de anvendte formler varierer over arealet. I konkrete modelopgaver opdeles omradet ofte i et antal
type-omrader, hvor jordtype, arealanvendelse, nedbgr og potentiel fordampning er tilnermelsesvis
identiske. Dette begrenser antallet af beregningselementer, hvor beregningerne skal foretages og
der sker en overfgrsel af resultaterne fra ét omrade til andre omrader med identiske forhold.

Som det fremgér af ovenstiende er de fleste variable til beregning af den aktuelle fordampning
ogsa tidsvarierende — roddybde, potentiel fordampning, bladarealindeks. Det er dog vanskeligt at
opna en bedre information end uge eller manedsbasis pa flere af disse stgrrelser, men det er allige-
vel vigtigt at beregne den aktuelle fordampning p& en mindre tidsskala, da den aktuelle fordamp-
ning ellers vil blive overvurderet.

I eksemplet Brgns A er fordelingen af arealanvendelsen sket dels via en deterministisk/statistisk
i det regionale modelomrade, dels via en deterministisk fordeling i det lokale omrade. Arealanven-
delsen kan inddeles i hovedgrupperne skov, vddomréader, by, vddomrader og landbrugsomrader er
identificeret ud fra tematisk kortgrundlag 1:50.000 og vist i Figur 8.2. Yderligere inddeling af
landbrugsarealet er foretaget ud fra Danmarks Statistik, Landbrugsstatistik 1995, som beskriver, at
landbrugsomréder i Sgnderjyllands amt kan opdeles i grupperne gras i omdrift (29%), vinterhvede
(23%), vinterbyg (14%), varbyg (20%), vinterraps (6%), ®rter (2,5%) og roer (6%). Disse omrader
er fordelt over oplandet efter forskellige ggdningspraksis og med forskellige sedskifter, hvilket re-
sulterer i flere end 20 forskellige “afgrgdetyper”. Figur 8.3 viser, hvorledes landbrugsomrédet ved
en tilfeldighedsfordeling er delt op i de enkelte afgrgdetyper.

Model area
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Figure 8.2 Opdeling af modelomradet Brgns A i hovedgrupper for arealanvendelse
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Figur 8.3 Fordeling af szdskifter i det regionale modelomride, Brgns A

I det lokale modelomride, som dakker ca. 10 km?, er der af en lokal landmand foretaget en un-
dersggelse af szdskifter og ggdningsanvendelser p&4 markniveau. Dette giver mulighed for at for-
dele disse deterministisk i de enkelte beregningspunkter svarende til de enkelte marker (det skal
dog na&vnes, at dette kun er relevant pé helt lokal skala, hvor udvaskningen af nitrat fra ggdnings-
anvendelse skal undersgges).

De forskellige parametre til beregning af den aktuelle fordampning skal findes i forskellige da-
tabaser og andre kilder. Information om jordtyper kan findes i GEUS kortarkiv 1:100.000 over
jordartsfordeling i Danmark. DMU har for nyligt afsluttet et stort projekt vedrgrende sammenstil-
ling af forskellige data kaldet arealinformationssystemet (AIS), se ais.dmu.dk for yderligere in-
formation. Systemet er ferdigudviklet i 2000 og antallet af praktiske anvendelser af systemet i for-
bindelse med grundvandsmodellering er begraenset, men ma potentielt betegnes som varende stort..
Arealanvendelsen er traditionelt blevet bestemt ud fra topografiske temakort, som identificerer ho-
vedgrupperne by, skov, vidomrader og landbrugsarealer. Landbrugsarealet opdeles efterfglgende
efter forskellige afgrgder enten ud fra statiske angivelser, som publiceres i Danmarks Statistik
(Landbrugsstatistik 19xx) pa amtsplan, eller efter aktuelle afgrgder i forbindelse med detailstudier.
Planternes roddybde, bladarealindeks og roddensitet kan findes i publikationer fra Statens Plante-
avlsforsgg foreksempel Plauborg og Olesen (1991), mens den potentielle fordampning kan rekvire-
res som omtalt ovenfor.



Stabi i grundvandsmodellering, Henriksen et al. (red) © 2001/56 GEUS
8.3 VANDINDVINDING

Realistiske vandindvindingsdata er normalt de data, der er stgrst problemer med at fremskaffe spe-
cielt hvis det er detailmodeller, hvor det er gnskeligt at have informationen pa enkeltboringer og
med en god tidslig oplgsning. Der er pligt til arligt at indberette den forbrugte/oppumpede vand-
meangde pa kildepladsniveau, men specielt mange enkeltindvindere indberetter ikke eller indberet-
ter den givne tilladelse.

Data er i langt de fleste tilfeelde tilgengelige i en database i amtet — registreret under vand-
verksnummer eller anden form for identifikation, som relateres til vandforsyningen. Alternativt
vedligeholder GEUS en database med alle indvindingstilladelser og arlige udpumpninger. Det er
under processeringen ngdvendigt at sammenholde identifikationsnumre og DGU-numre for borin-
gerne pa de enkelte kildepladser. I forbindelse med detailmodellering pé kildepladser med flere bo-
ringer kan det vare ngdvendigt at fordele indvindingen pa de enkelte boringer. Dette kan ske efter
strgmforbrug, som ofte er tilgengelig p& boringsniveau, kombineret med pumpekarakteristik. Pa
denne méde kan den tidslige variation ligeledes bestemmes, hvis det er ngdvendigt for modellerin-
gen, og den ikke er tilgengelig pé anden vis. Visse kildepladser anvendes stadig havertprincip, og
her er det endnu svarere at bestemme den aktuelt oppumpede ma&ngde. I mange tilfzlde har vand-
verkerne mere detaljeret information til rddighed, f.eks. oppumpningen pa ugebasis og pa borings-
niveau.

En del afveergeboringer medtages ikke i databaser over oppumpning til vandforsyning. I disse
tilfeelde skal der indhentes lokal information om sadanne foranstaltninger, som ofte skal findes hos
sagsmedarbejdere i amtet.

Nar alle indvindingsdata er indsamlet skal de — ligesom andre tidsseriedata — samles i et forsta-
eligt format med tydelig reference til koordinater i omradet, hvor indvindingen foregar. Ligeledes
her gzlder det, at proceduren for etableringen skal vere gennemskuelig for senere opdatering.

8.4 TRYKNIVEAU I FORM AF TIDSSERIER OG POTENTIALEBILLEDER

Kalibreringen og palideligheden af grundvandsmodeller afh@nger meget af tilgengeligheden af
gode data. Ofte vil en grundvandsmodel kunne kalibreres stationzrt mod et gjebliksbillede af po-
tentialet samt medianminimumsvandfgringer, hvilket er et godt grundlag for videre kalibrering for
transiente forhold.

Potentialebilleder er dannet ud fra konturering af pejlinger fra boringer i omradet. Billedet kan
vare godt nok til at danne sig et overblik over potentialeforhold og strgmningsretninger, men som
kalibreringsgrundlag skal man vaere opmarksom pé en rakke fejlkilder. De tilgrundliggende pej-
linger er til tider udfgrt over en leengere periode, nivellement er ikke udfgrt, men koten til boringen
er aflest pad et kort, og i visse tilfzlde optreder der pejlinger fra forskellige magasiner. Desuden
ligger der en fortolkning i kontureringen, som i visse tilfzelde ikke kan genspejles i modellen, fordi
den geologiske/hydrogeologiske opfattelse af omradet ikke er sammenfaldende. Under alle om-
stendigheder skal de tilgrundliggende data kvalitetssikres, og verdierne i de enkelte pejlepunkter
bgr gives meget vaegt i forhold til kontureringen. Potentialebilleder findes som regel hos amtet for
forskellige perioder. Det er dog ofte bedre at anvende de enkelte pejleinformationer og vaegte disse
sammen med andre informationer til foreksempel invers modellering.

Under transiente forhold — selv et “stationzrt” potentialebillede er i virkeligheden et transient
billede, idet det er produktet af de pavirkninger systemet har varet udsat for de seneste mange ar —
er tidsserier af grundvandspejlinger en vigtig information i forbindelse med kalibreringen. Variati-
onen i potentialet er et produkt af mange pavirkninger, idet arstidsfluktuationer i grundvandsdan-
nelsen, variationer i grundvandsoppumpning, ydre pavirkning fra nzrtliggende omrader, og inter-
aktionen med varierende overfladevand giver anledning til variationer i grundvandspotentialet.
Tidsserier af grundvandstryk er som regel tilgengelige hos amtet alternativt GEUS, men de stgrre
vandforsyninger ligger ogsa inde med detaljeret information. En typisk pejlefrekvens er 4 til 6 gan-
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ge om aret. I de seneste ar er der etableret en reekke kontinuerte pejlestationer, som ligeledes opere-
res dels af GEUS dels af amterne.

Fejlkilderne i tidsserier af pejledata ligger primert i at pejlingen kan vere foretaget for taet pa
kildepladser med skiftende oppumpning fra boringerne. Dette kan influere direkte p& pejlingen og
kan give anledning til misfortolkning af variationer i potentialet.

8.5 AFSTROMNINGSDATA VED MALESTATIONER OG SYNKRONMALINGER

Malinger af vandfgringer i vandlgb er traditionelt blevet foretaget og indsamlet af Hedeselskabets
Hydrometriske afdeling. I dag findes disse data i stor udstrekning hos amterne, da de indgér i en
raekke afrapporteringer omkring vandressourcer og i det hele taget anvendes aktivt i forvaltningen.
Desuden har DMU en komplet database med kontinuerte vandstands- og afstrgmningsmélinger.

De fleste vandfgringsstationer er automatisk registrerende med daglige vardier, og en del kan
fjernafleeses. Der udfgres typisk méling af vandstanden i vandlgbet, og via relationen mellem vand-
stand og vandfgring (QH-relationen) bliver det omregnet til foreksempel daglig vandfgring. Der er
en del fejlkilder forbundet bestemmelse af vandfgringen bl.a. QH-relationen og interpolationen af
denne mellem de direkte vandfgringsmélinger. Usikkerheden péa den enkelte vandfgringsmaling er
saledes ca. 5%, men der kan vere stgrre usikkerheder pa beregnede vandfgringer ud fra vandstand
via QH-relationen.

Fra de malte hydrografer kan median-minimumsvandfgringen bestemmes ved optegning af de
arlige minimumsvandfgringer i et sandsynlighedsdiagram og efterfglgende aflesning af medianen.
Derudover foretages der sdkaldte synkronmalinger, hvor der for et srgrre antal vandlgbspunkter be-
stemmes medianminimum (data findes hos DMU og amterne). Denne stgrrelse anvendes i vurde-
ringen af grundvandstilstrgmningen til vandlgbet. Typisk vil médlingerne blive foretaget om som-
meren og helst sensommeren, da man pa denne made kan fa et godt billede af hvor og hvor meget
tilstrgmning der foregar fra eller til grundvandet. Ved at sammenholde informationerne fra syn-
kronmédlekampagner, som giver et gjebliksbillede med stor arealmessig diskretisering, med de
faste malestationer kan man fremstille kort over medianminimumsafstrgmning for hele vandlgbs-
oplande. Disse giver et godt billede grundvandstilstrgmningen og dens variation i oplandet.
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Kapitel 9 STARTVARDIER, ANALYSE AF START-
VZERDIERNES INDFLYDELSE PA BEREGNINGS-
RESULTATERNE

Adam Brun
Afdeling for Grundvand, Affald og Mikrobiologi, DHI - Institut for Vand og Miljo

Ngglebegreber: Initialbetingelser, startverdier, ikke-stationar, stationaer

ABSTRACT: For at kunne pidbegynde en beregning er det ngdvendigt at specificere startsitua-
tionen. Dette ggres ved at specificere, hvilket trykniveau beregningscellerne har, nar beregningen
pabegyndes. Ved stationzre simuleringer har startvardierne kun betydning for, hvor hurtigt mod-
ellen kan beregne den stationzre lgsning. Ved ikke-stationzre beregninger vil startvardierne dels
udtrykke et starttrykniveau, og dels indirekte angive den vandmangde, der er til radighed ved
starten af beregningen. Modellen kan anvendes til at beregne startverdierne, hvilket giver sikker-
hed for, at modellen er i balance, nar beregningen pabegyndes. Alternativt kan der indlegges inter-
polerede feltdata.

9.1 HVILKEN BETYDNING HAR STARTVZARDIERNE FOR STATIONZARE OG IKKE
STATIONZARE SIMULERINGER

En numerisk Igsning af grundvandsstrgmning beregner, hvorledes trykniveaufordelingen i det
numeriske net @ndrer sig fra ét tidsskridt til det naste tidsskridt som funktion af den initiale situa-
tion og eventuelle randbetingelser. Beregningsresultaterne fra dette tidsskridt anvendes dernast
som udgangspunkt for beregningerne af det fglgende tidsskridt. Det er sdledes muligt at beregne,
hvordan systemet opfgrer sig, hvis udgangspunktet er kendt. For at pidbegynde denne kade af
beregningstrin er det ngdvendigt at specificere initiale betingelser, sdkaldte startvaerdier. Det er
vigtigt at skelne mellem randbetingelser og startvardier. Startveerdier angiver initialveerdier for de
beregningsceller, hvor trykniveauet skal beregnes. Randbetingelserne angiver den stedlige og tid-
slige variation i trykniveauet, hvor trykniveauet forudsettes kendt.

Ved beregning af en stationar lgsning vil startverdierne ikke spille ind pa det endelige resultat,
dog vil mellemregningerne blive hurtigere, hvis startveerdierne fastsattes, sa de tilnzrmelsesvis
ligner den endelige lgsning. I varste fald kan specifikation af helt forkerte startverdier fgre til kon-
vergensproblemer for den stationzre lgsning, hvorved beregningsresultaterne mister deres vardi.

Ved ikke-station®re beregninger har startverdierne meget indflydelse, specielt pa vandbal-
ancen. Startvardierne angiver trykniveauet og dermed vandindholdet for modellen. Hvis startver-
dierne reprasenterer resultatet af en tgr sommer eller en periode med meget indvinding, vil
trykniveauet vere lavt, og modellen vil ikke indeholde s& meget vand. Efter en periode vil dette
udjevne sig, idet startvaerdierne vil fA mindre og mindre indflydelse, og beregningsresultatet vil
vere mere og mere athangigt af de givne randbetingelser. Lengden af denne periode kan kun
bestemmes ved at prgve med forskellige startverdier. Efterfglgende kontrolleres det, i hvor lang en
periode der kan registreres @ndringer i resultatet mellem to beregninger udfgrt med forskellige
startvardier.
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9.2 METODER TIL FASTSETTELSE AF STARTVARDIER

Principielt kan der anvendes to metoder til fasts@ttelse af startverdier for trykniveauet. Enten
kan man indlaegge interpolerede feltdata, eller man kan lade modellen beregne startverdier. Hvis
man anvender feltdata, vil startveerdierne ikke vere i balance med det hydrologiske system, mod-
ellen udggr. Modellen vil anvende de fgrste tidsskridt til at svinge sig ind, séledes at der tages hen-
syn til fordeling af hydraulisk ledningsevne, randbetingelser osv. I denne startperiode vil resul-
taterne ikke vare gyldige. Den interpolering, der anvendes for at indlegge spredte feltdata i
beregningsnettet, tager jo ikke hensyn til variationer i hydraulisk ledningsevne og randbetingel-
serne.

9.3 METODER TIL INDK@RING AF "MODELLEN”

For at sikre gode startvaerdier er det en fordel at lade modellen dynamisk arbejde sig frem til
startveerdierne. Dette ggres ved at lade simuleringen starte fgr den periode, der gnskes analyseret.
Denne indkgringsperiode kan lede til to principielt forskellige startsituationer for analyseperioden
ved enten at lade randbetingelserne vaere konstante i tiden eller indbygge en periodisk variation.

Hvis randbetingelserne holdes konstante i tiden i indkgringsperioden, vil indkgringsperioden re-
sultere i, at startgrundlaget for den egentlige beregning er en stationer situation, sd at sige i li-
gevaegt med randbetingelserne.

Hvis der forekommer periodiske variationer i randbetingelserne, kan det vare en fordel at ind-
bygge dette i indkgringsperioden. Dette vil resultere i startverdier for analyseperioden, der er dy-
namiske og dermed danner et bedre grundlag for beregningen af analyseperioden.

Der kan ikke gives precise anbefalinger om, hvor lang tid en indkgringsperiode skal vare. Det
er vigtigt at bgde trykniveauerne og afstrgmningerne er kommet pa plads. Der er dog angivet vejle-
dende vardier i nedenstaende tabel 9.1.

Tabel 9.1 Vejledende vardier for l&ngde af opvarmningsperiode

Modeltype Elasticitet og kapacitet* Opvarmningsperiode

Grundvand, artesisk magasin 1 mm/m 1-2 méneder
Grundvand, frit magasin 10-300 mm/m 6-24 maneder
Integreret hydrologisk model - 1-4 ar

*angivelse af den "magasinering”, der er i systemet (i mm pr m trykniveauaendirng) for modellen zendres fra startveerdierne
til veerdier, der er i hydraulisk balance med randbetingelserne. Det er en noget arbitraer stgrrelse og vil variere fra model til
model samt internt i hver enkelt model.

9.4 BESTEMMELSE AF STARTVZARDIERNES INDFLYDELSE I DEN KONKRETE
MODELOPSZETNING

Startvardiernes indflydelse kan kun kvantificeres ved beregninger udfgrt for den specifikke model
med varierende startverdier. Generelt kan man optegne en teoretisk kurve for betydningen af rand-
betingelser i forhold til startverdier. I den fgrste periode af simuleringen vil startverdierne vare
mest afggrende. Efterhdnden som beregningen skrider frem, vil randbetingelserne langsomt overt-
age for til sidst at vaere helt afggrende. Denne situation svarer til den stationzre beregning, hvor
startveerdierne ikke har indflydelse pa resultatet. Hvis betydningen gnskes kvantificeret, ma dette
ggres gennem beregninger gennemfgrt med forskellige startverdier.
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Kapitel 10 KALIBRERING AF STROGMNINGSMODEL

Torben Obel Sonnenborg
Hydrologisk afdeling, GEUS

Ngglebegreber: Kalibreringsprotokol, observationsdata, kalibreringskriterier, identificerbarhed,
entydighed, parameterestimation, sensitivitetsanalyse, parameterusikkerhed

ABSTRACT: Kalibrering er en af de mest tidskraevende faser i modeludviklingen. Samtidig er det
et af de mest kritiske trin i udviklingen af en palidelig model. Det er derfor af afggrende betydning,
at kalibreringsprocessen struktureres hensigtsmessigt, hvis en optimal model skal opnas. I dette
kapitel skitseres det, hvordan kalibreringsprocessen kan organiseres og kvantificeres. De fgrste tre
faser i kalibreringsprocessen bestar i valg af kalibreringsdata, kalibreringskriterier og kalibrerings-
parametre. Dernast angives retningslinier for selve estimationen af parametre, hvor der er taget ud-
gangspunkt i anvendelse af manuel kalibrering, men hvor ogsé automatisk kalibrering introduceres.
Endelig skitseres det, hvordan usikkerheden pa kalibreringsparametrene kan vurderes, og det be-
skrives, hvordan resultaterne af kalibreringsprocessen kan prasenteres.

10.1 INDLEDNING

Anvendelsen af en numerisk model forudsatter, at parametrene, som indgar i de diskretiserede lig-
ninger, f.eks. strgmningsligningen (1.9), kvantificeres. I tilfeldet med tredimensional ikke-
stationzr grundvandsstrgmning, lign. (1.9), skal der for hvert numerisk element fastsattes verdier
for de hydrauliske egenskaber udtrykt ved parametrene K,, K, K,, og S,. Desuden skal sdvel ydre
som indre randbetingelser (se kapitel 6) fastlegges. Antallet af numeriske elementer vil stort set al-
tid overstige antallet af mélinger af de hydrauliske parametre, der er til ridighed i et givent omrade,
og det er derfor ngdvendigt at estimere parametrenes verdi. Dette kan ggres ud fra (1) de tilgenge-
lige malinger af de hydrauliske parametre (f.eks. hydraulisk ledningsevne) eller (2) observerede
verdier af systemets tilstandsvariable (f.eks. hydraulisk trykniveau).

Den fgrste metode kan gennemfgres selv om der ikke er tilstreekkeligt med malinger af de hy-
drauliske egenskaber til at deekke hele det numeriske net. Ved interpolation ud fra malingerne kan der
etableres vardier over hele omradet. Denne metode vil pga. primart to effekter ofte resultere i for sto-
re afvigelser mellem observeret og simuleret tilstandsvariable (residualer). For det fgrste varierer ge-
ologien sjeldent j&vnt mellem malepunkterne, og der er derfor stor sandsynlighed for, at heterogeni-
teter overses med denne metode. For det andet resulterer skalaeffekter i, at det er vanskeligt at
importere feltmalinger af hydrauliske egenskaber direkte til den numeriske model.

Det bedste resultat opnds normalt, hvis modellens parametre estimeres vha. den anden metode,
dvs. ud fra observationer af eksempelvis hydraulisk trykniveau. I dette tilfzlde justeres parameter-
verdierne med det formal at opnd en god overensstemmelse mellem malte og simulerede tilstands-
variable. Denne proces, hvor der estimeres parametre og randbetingelser, som ggr strgmningsmo-
dellen i stand til at reproducere f.eks. trykniveau- og vandfgringsmélinger med en pé forhand given
pracision, benzvnes modelkalibrering eller blot kalibrering. I kalibreringsprocessen tilpasses para-
metrene med det formal at minimere residualerne (afvigelsen mellem observeret vardi og modelre-
sultat). Herved opnds parameterestimater, som ggr modellen i stand til at reproducere systemets op-
fgrsel i kalibreringsperioden (tidsperioden hvorfra data, der anvendes til kalibrering, stammer fra),
med forhdbentlig acceptabel pracision. I den efterfglgende valideringsfase (kapitel 11) vurderes det,
om modellen ogsa er i stand til at forudsige det fysiske systems opfgrsel i valideringsperioden.
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Figur 10.1 Kalibreringsprotokol, hvor de enkelte trin i kalibreringsprocessen er opfgrt.

Kalibreringen er et af de svareste skridt i opstilling af en operationel grundvandsmodel, og vil
ofte vaere den fase i modeludviklingen, som kreever det stgrste tidsforbrug. Kalibreringsprocessen
kan vare vanskelig og frustrerende at gennemfgre, specielt hvis der ikke fglges en stringent frem-
gangsmetode. Figur 10.1 viser, hvorledes kalibreringen af en grundvandsmodel med fordel kan gen-
nemfgres. Den sékaldte kalibreringsprotokol angiver de skridt, der tages i kalibreringen af modellen.
Observationsdata er en basal forudsatning for at kunne gennemfgre en kalibrering. Det er vigtigt dels
at inddrage de relevante data (typisk pejledata og afstrgmningsdata), dels at vurdere usikkerheden pa
de anvendte observationer. Det naeste skridt i kalibreringsprocessen bestér i at opstille bade kvantita-
tive og kvalitative kriterier for, hvor pracist modellen skal reproducere de observerede vardier. Der-
efter skal det analyseres, hvilke modelparametre, der skal udvalges som kalibreringsparametre. Til
dette formdl vil bade en analyse af det fysiske system samt en sensitivitetsanalyse af potentielle kali-
breringsparametre med fordel kunne udfgres. Efter de tre indledende faser er gennemfgrt, kan selve
estimationen foretages (4.1 — 4.4 i figur 10.1). Denne iterative proces forlgber ved successivt at @ndre
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verdierne af kalibreringsparametrene. Andringerne foretages pa basis af en analyse af residualerne,
enten ud fra en fysisk indsigt i det modellerede system eller ved gennemfgrelse af en detaljeret sensi-
tivitetsanalyse. Estimationsprocessen kan afsluttes med en analyse af usikkerheden pé de estimerede
kalibreringsparametre. Endelig skal resultatet af kalibreringen rapporteres, hvilket inkluderer pre-
sentation og vurdering af optimerede parametre og simuleringsresultater. I de fglgende afsnit vil hvert
element i kalibreringsprotokollen blive gennemgaet.

10.2 OBSERVATIONSDATA

I dette afsnit beskrives udvealgelse og kvalitetsvurdering af malinger fra det betragtede hydrologi-
ske systemn, som modellen kalibreres efter. Data, der anvendes som input til modellen (nedbgr,
temperatur, fordampning, etc.), vil ikke blive behandlet her, idet der henvises til kapitel 8.

10.2.1 Udvelgelse af observationsdata

I arbejdet med strgmningsmodeller vil det primart vere malinger af hydraulisk trykniveau og
vandlgbsvandfgring, der kan inkluderes i kalibreringsprocessen. Hvis den umattede zone indgar i
modellen, vil malinger af vandindhold méske vere til stede. I sj@ldne tilfeelde vil der ogsd veere
mulighed for at inddrage malinger af grundvandets alder samt grundvandets strgmningsretning og -
hastighed. Da de sidstn@vnte data kun undtagelsesvis er til rddighed, vil der her blive fokuseret
primert pé observationer af hydraulisk trykniveau og vandfgring. I det fglgende behandles udvel-
gelsen af kalibreringsdata, dvs. hvilke observationer af trykniveau og vandfgring, der skal inklude-
res i estimationen. Bade den tidslige og rumlige fordeling af de tilgeengelige observationsdata vil
blive behandlet.

I fgrste omgang er det hensigtsmassigt at analysere det foreliggende dataszt for systematiske
fejl. Trykniveaumalinger kan vere pavirket af effekter, som ikke er inkluderet i den opstillede mo-
del. Eksempelvis kan visse observationer vare influeret af prgvepumpningsforsgg, af invindingsbo-
ringer som er nedlagt, m.m. Det anbefales derfor, at de tilgengelige data evalueres, f.eks. vha.
konturplot eller anden visuel teknik til at illustrere det generelle trykniveaubillede i omradet.

Nir der anvendes en stationzr grundvandsmodel, er udvzlgelse af reprasentative data langt fra
triviel. Hvis tidsserier af det hydrauliske trykniveau er til radighed, skal der foretages en midling af
trykniveauet, der afspejler, hvilken slags stationzr model der er opstillet. Stationare tilstande vil
kun i meget sjzldne tilfzlde optreede i virkelige grundvandsmagasiner, og det skal derfor velges,
hvilken situation, der gnskes en model for. Hvis der fokuseres pa vandudvekslingen mellem grund-
vand og vandlgb med det formal at analysere minimumsvandfgringen i vandlgb, vil det muligvis
vare mest hensigtsmassigt at basere kalibreringsvardien pa en analyse af arlige minimumsverdier
af det hydrauliske trykniveau. Hvis der derimod gnskes en analyse af de gennemsnitlige forhold i
reservoiret, vil middelverdien af det mélte trykniveau sandsynligvis vaere en mere reprasentativ
kalibreringsveerdi. Hvilke typer data, der skal inddrages, og hvilken slags midling, der skal foreta-
ges, afhenger med andre ord af formélet med modelleringsarbejdet.

Vandfgringsdata for grundvandszonen er ikke direkte tilgengelig, men der kan opnis et indi-
rekte mél for grundvandets udveksling med vandlgb, her benevnt grundvandstilstrgmning, ved at
inddrage vaerdier af vandlgbenes sommervandfgringer, hvor den mindste vandfgring i vandlgbet
optrder. Hvis det ikke har regnet i lengere tid forud for médlingen, kan det for visse grundvands-
systemer forsvares at fortolke denne vandfgring udelukkende som et resultat af vandstrgmning
gennem den mattede zone til vandlgbet (samt evt. spildevandsbidrag eller andre tilledninger). Dvs.
bidrag fra overfladeafstrgmning, interflow, drenvandsafstrgmning samt udstrgmning fra sger og
vadomrader forudsettes at vaere negligible i forhold til grundvandstilstrgmningen.

Grundvandstilstrgmningen varierer over aret, og det er derfor vigtigt at ggre sig klart, at den
malte minimumsvandfgring reprasenterer den lave ende af grundvandstilstrgmningens variations-
omréde. Hvis der arbejdes med en stationzr model, der skal simulere sommerperioden med lille
nettonedbgr, vil det vere hensigtsmassigt at anvende medianminimum som er et udtryk for det
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sandsynlige minimumsflow. Derimod vil medianminimum ikke reprasentere den gennemsnitlige
grundvandstilstrgmning, og medianminimumsvardier kan derfor vere farlige at anvende direkte i
en stationzr model, hvor reservoirets gennemsnitlige forhold gnskes belyst.

Hvis det skal vere muligt at estimere rumligt distribuerede parametre, er det vigtigt, at der er
observationsdata til rddighed i hele det modellerede omrade. Ideelt set er det mest fordelagtigt, hvis
kalibreringsdata fordeler sig jevnt indenfor omradet. I realiteten vil der altid vare flere data til
radighed i nogle omrader end andre. Det kan derfor vaere hensigtsmzssigt at eliminere nogle ob-
servationer i omrader, hvor densiteten af data er stor. Herved undgis, at visse omrader tillegges
meget stgrre vaegt end andre, nér kalibreringen gennemfgres, idet modellgren vil vare tilbgjelig til
at vurdere kalibreringsresultatet ud fra nogle numeriske kriterier (se afsnit 10.3). Desuden vil in-
formationsmangden pr. observation typisk vare lille i omradder med hgj koncentration af data. Det
vil derfor vare relativt omkostningsfrit at se bort fra observationer i pagzldende omrade.

Hvad enten der simuleres stationart eller ikke-stationert kan det anbefales, at bade trykniveau
og vandfgring inddrages i kalibreringen. Jo flere typer data, der anvendes, des stgrre chance er der
for at undga problemer med manglende identificerbarhed (afsnit 10.4.2) og entydighed (afsnit
10.5). Desuden kan indragelsen af flere datatyper resultere i en reduktion af usikkerheden pa de
estimerede parametre, se f.eks. Christensen et al. (1998).

10.2.2 Usikkerhed pa observationsdata

Det anbefales, at kvaliteten (usikkerheden) af kalibreringsdata vurderes, inden parameterestimatio-
nen pabegyndes. Formélet med at kvantificere usikkerheden pa kalibreringsdata er for det fgrste at
opna et mal for, hvor precist modellen i bedste fald kan forventes at reproducere data, dels at opnd
et objektivt kriterium for, hvorledes data af samme type skal vagtes indbyrdes og endnu vigtigere,
hvordan data af forskellig type skal vaegtes i forhold til hinanden.

Observationsdata vil altid vere behaftet med usikkerhed. I nerverende sammenhang vil fakto-
rer, som resulterer i ikke systematiske afvigelser mellem malinger og modelresultater blive fortol-
ket som usikkerhed pa observationsdata. Mélefejl er en af &rsagerne til en del af denne usikkerhed,
mens uoverensstemmelse mellem naturens kontinuerte variable og modellens diskrete variable er
en anden drsag til afvigelser mellem observationer og modelprediktioner. Effekterne, som beskri-
ves i dette afsnit, vil i middel vere nul og introducerer derfor ikke nogen systematisk fejl i model-
arbejdet. I det fglgende vil usikkerheden pa trykniveau- og vandfgringsobservationer blive kvanti-
ficeret. Der sigtes pa at bestemme en stgrrelsesorden for usikkerheden, idet en meget ngjagtig
kvantificering kun undtagelsesvist kan lade sig ggre. Desuden er det ikke ngdvendigt at fastlegge
usikkerheden med speciel hgj pracision for at kunne vurdere kvaliteten af observationerne.

Observationer af hydraulisk trykniveau

Trykniveauobservationer kan vare beheftet med mdlefejl. Selve pejlingen i boringen kan vere
fejlbehzftet, idet bade tryktransducere og vandspejlsmileudstyr har en endelig precision. Denne
fejl vil under normale omstendigheder vere relativ beskeden (fi centimeter). Stgrre fejl kan opstd
pga. manuelle aflesningsfejl eller tastefejl. Desuden kan det malte vandniveau i boringen afvige fra
den sande verdi i magasinet pga. delvis tilstopning af eller omkring filtersztningen. Da barome-
tertrykket sjeldent indgér eksplicit i grundvandsmodeller, og atmosfeariske lufttryksendringer der-
for ikke beskrives af modellen, kan barometereffekter ogsa introducere en fejl pa det méle trykni-
veau. Samlet vil mélefejlene typisk resultere i en standardafvigelse pd observationsveerdien pd 5 —
30 cm.

Koten, hvortil dybden til vandspejlet i boringen relateres (mdlepunktskoten), kan vare behzftet
med betydelig usikkerhed. Hvis terr@nkoten er bestemt ud fra et topografisk kort med skalaen
1:25.000, vil intervallerne mellem konturlinierne veaere 2.5 m med en preacision pa 0.5 m. Medtages
boringens usikre placering pa kortet, kan den samlede standardafvigelse pd mélepunktskoten vere
pa 1 — 2 m. Hvis terreenkoten er bestemt vha. GPS vil usikkerheden typisk vere af stgrrelsesorden
cencimeter.
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Skalaeffekter medfgrer en yderligere usikkerhed pa data. Skalaeffekter opstér, fordi der anven-
des numeriske celler af endelig stgrrelse til beskrivelse af den kontinuerte fysiske virkelighed. Ek-
sempelvis kan der vare uoverensstemmelse mellem boringens filtersatte interval og den vertikale
diskretisering i modellen. Bade hvis filterintervallet er mindre end lagtykkelsen men specielt, hvis
det er stgrre end lagtykkelsen eller den vertikale cellestgrrelse, vil der opsta fejl ved sammenlignin-
gen af observeret og simuleret trykniveau. Hvis boringen eksempelvis er filtersat over to sandma-
gasiner adskilt af et lavpermeabelt lerlag, vil det veere vanskeligt at relatere det milte trykniveau til
resultater fra en model, der oplgser den geologiske lagserie. Normalt vil filterets midtpunkt blive
anvendt til at afggre, hvilken celles trykniveau der skal repr@sentere det observerede. Dette valg
introducerer en fejl, som er svar at kvantificere i det generelle tilfzlde. Fejlen vil bl.a. afhenge af
faktorer som filterleengden, den vertikale diskretisering og den geologiske opbygning af reservoiret.

Observationsboringens horisontale placering kan vere behaftet med usikkerhed pga. ungjagtig
opmaling. Hvis placeringen er vurderet ud fra kort, kan denne fejl vere betydelig. Desuden vil bo-
ringens placering kun sj®ldent vere sammenfaldende med midtpunktet af en numerisk celle. Det
kan derfor vaere ngdvendigt at interpolere mellem nerliggende celler, for at opné det bedst mulige
estimat af trykniveauet ved boringen. Derved introduceres en interpolationsfejl, som vil athenge af
den anvendte horisontale diskretisering og gradienten pa trykniveauet i omradet.

Topografiens variation indenfor de numeriske celler kan give anledning til afvigelser mellem
observeret og simuleret trykniveau. Trykniveauet i specielt de terrennere frie magasiner vil vere
fglsomt overfor variationer i topografien. Standardafvigelsen pa det hydrauliske trykniveau vurde-
res generelt at afthenge af topografiens variation, den anvendte diskretisering og det frie magasins
ledningsevne, men det er svert at kvantificere fejlen i det generelle tilfzelde. Ved opsatning af DK-
model Fyn (Henriksen et al., 1997), hvor der benyttes cellestgrrelser pa 1 X 1 km, blev der beregnet
en standardafvigelse pa 4.9 m pa cellernes middelkote. Der var derfor en betydelig usikkerhed pa
simuleret trykniveau i de gverste lag af modellen.

Den sidste skalafejl skyldes den geologiske heterogenitet indenfor de numeriske celler, som det
i en deterministisk grundvandsmodel er umuligt at beskrive eksplicit, da hver celle skal tilskrives ét
szt hydrauliske parametre. Ifglge Gelhar (1986) er usikkerheden pa trykniveauet, som skyldes ikke
modelleret heterogenitet, en funktion af gradienten pa det hydrauliske trykniveau, variansen pa
logtransformeret hydraulisk ledningsevne samt korrelationsleengden for samme stgrrelse. Det kree-
ver derfor et detaljeret kendskab til den rumlige variabilitet af den hydrauliske ledningsevne, som
sjezldent er tilgengelig i praksis, at kvantificere denne type fejl. Imidlertid vil det undertiden vere
muligt at give et kvalificeret skgn pa den hydrauliske ledningsevnes geostatistiske egenskaber ved
at inddrage erfaringsvardier fra sammenlignelige omrader. Alternativt kan fejlen vurderes, hvis
trykniveaudata fra tetstdende boringer er til rddighed.

Tidsskalaeffekter kan vare en fejlkilde, hvis der anvendes en stationer grundvandsmodel. An-
vendelse af observationsdata, som reprasenterer ikke-stationzre tilstande, vil ved brug af en statio-
nar model resultere i afvigelser mellem observeret og simuleret trykniveau, som ikke kan elimine-
res. Hvis tidsserier af trykniveaumalinger er til rddighed, kan data analyseres, som beskrevet i
afsnit 10.2.1, og en vardi, der representerer den stationere tilstand, som gnskes beskrevet, kan be-
regnes. Herved kan den ikke-stationzre fejl minimeres til et niveau, som er bestemt af tidsseriens
lengde og den anvendte analysemetode. I mange tilfzlde vil der imidlertid kun vere enkelte eller
fa malinger til rddighed fra de fleste af de installerede boringer, og i dette tilfeelde vil det vare
svert at filtrere den ikke-stationaere effekt fra. Da mélingerne kan indeholde vardifuld information
om trykniveaubilledet i omradet, vil de ofte blive anvendt i kalibreringen alligevel. Hvis tryknive-
auerne i de tilgengelige boringer er fremkommet ved maling pé tilfeldige tidspunkter af aret, vil
det imidlertid vaere rimeligt at antage, at mélingerne i gennemsnit reprasenterer et middeltrykni-
veau. Pga. sesonvariationerne vil de pageldende data vare behzftet med en betydelig usikkerhed,
som kan kvantificeres vha. tidsserier af trykniveaumalinger fra det aktuelle omrade. Herved kan et
estimat for arstidsvariationerne og dermed usikkerheden pa datapunkterne skgnnes. For Esbjerg-
modellen, se appendiks A, blev trykniveaudata fra Jupiterdatabasen, som indeholder mange borin-
ger med kun én eller f4 mélinger, anvendt. Ud fra tidsserier fra omradet blev trykniveauet vurderet
at variere med ca. £ 1 m, svarende til en standardafvigelse pa omkring en halv meter.
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I nedenstiende tabel ses en oversigt over de ovenfor beskrevne usikkerheder, hvor standardafgi-
velsen er anvendt til kvantificeringen. Yderligere er det forsggt at beregne de enkelte usikkerheds-
bidrag for hhv. Esbjergmodellen (Harrar & Henriksen, 1996, samt Appendiks A) og DK-model Fyn
(Henriksen et al., 1997), i begge tilfelde for beregningslag 3, som er domineret af sandformationer.
Variansen pa log K er sat til hhv. 1 og 2 for Esbjerg og Fyn, og korrelationslengden, ., er for beg-
ge omrader sat til 500 m.

Hvis fejlkilderne antages at vare uafhengige, kan de enkelte bidrags varians (kvadratet pd de
tabulerede standardafvigelser) summeres, og den samlede standardafvigelse pa observationsdata
kan beregnes som kvadratroden af denne sum (vist i kolonnen l@ngst til hgjre i tabel 10.1).

Tabel 10.1 Angivelse af standardafvigelse, s,5s (i m), pd observationer af hydraulisk trykniveau. Ax
betegner den horisontale diskretisering, og J er den hydrauliske gradient.

Pejlefejl Skalafejl Ikke- Andre ef- Samlet
Malefejl Kote Interpol. Heterogen. | stationaritet | fekter” usikkerhed
Generelt | 0.05-03 | 0-2 0.5AxJ | ol ” Ah/2 ? 0-1 Vs
Esbjerg 0.1 1.5 0.5 1.0 0.5 0.25 2.0
Fyn 0.1 1.5 1.5 2.1 0.5 0.25 3.0

1) sk er standardafvigelsen pa log K. o er korrelationslengden for log K (hvis korrelationslengden er stgr-
re end den anvendte diskretisering, Ax, er o = Ax).

2) Ah, angiver amplituden pé s@sonvariationerne i hydraulisk trykniveau.

3) Inkludere effekter som vertikal skalafejl og variationer i topografi.

Christensen (1997) giver et eksempel pa kvantificering af fejlen pa hydraulisk trykniveau for et
dansk (@stjysk) grundvandsmagasin. De anvendte data opdeles i fire grupper ath@ngig af observa-
tionsfejl og geologisk heterogenitet pd lokaliteten, hvor boringen er installeret. Desuden kan man i
samme publikation finde et eksempel pd den hydrauliske ledningsevnes geostatistiske parametre pa
en skala af stgrrelsesorden 30 km. I Christensen et al. (1998) kan fejlen pa trykniveauet for et ma-
gasin pa Sjzlland findes.

Observationer af vandlgbsvandfgring

Tidsserier af vandfgringsdata er behazftet med usikkerhed hidrgrende fra kilder sdsom registrering
af vandstand, vingemélinger af strgmningshastighed og efterfglgende transformation til vandfgring,
fastleggelse af Q-H relationen (sammenhangen mellem vandfgringen Q og vandstanden H) for det
grgdefri vandlgb samt bestemmelse af variationer i vandfgringsevnen pga. gréddevakst/skrering og
sedimenttransport (2endringer i Q-H relationen med tiden).

Vandfgringsmilinger, der er udfgrt vha. malinger af strgmningshastigheder i veldefinerede
tvaersnit, er behaftet med en relativ lille malefejl (5%). Sterre fejl vil der vere pa vandfgringdata,
der er bestemt ved méling af vandstand i vandlgbet og efterfglgende konverteret til vandfgring vha.
O-H-kurver. Usikkerheden pd Q-H relationen vil blive overfgrt til usikkerhed pa beregnet vand-
fgringsverdi, typisk af stgrrelsesorden 10% (Blicher, 1991).

Usikkerheden pa medianminimum ved faste malestationer vil afhenge af leengden af tidsserien,
der er til radighed til beregningen af vardien, samt af spredningen pa data. Baseret pa analyse af
drsminima fra 10 danske stationer (tidsserier af 65 ars varighed) finder Bjarnov (1987) frem til fgl-
gende sammenhang mellem middelminimum, g, og standardafvigelsen pa arsminimum, s,,

54 =0.495 +0.088¢ (10.1)

hvor bade s, og ¢ er i enheden I/s/km’ (specifik afstrgmning). Hvis drsminimum antages at vzre
normalfordelt vil standardafvigelsen pa medianminumum, -, approksimativt kunne udtrykkes

som
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hvor » er antallet af drsminima, hvorpd analysen bygges. Hvis anbefalingerne fra Jensen (1993)
falges, er n = 20. Ved anvendelse af ovenstiende ligning (10.2) findes den relative usikkerhed pa

medianminimum (s(—l / @) til hhv. 13% og 3% for medianminimumsvzrdier pa 1 og 10 1/s/km?, hvil-

ket giver en ide om stgrrelsesordenen af usikkerheden pd medianminimum ved referencestationer.

Synkronmdlinger, der repraesenterer medianminimum, vil vere behaftet med usikkerhed pga.
korrektion ud fra en referencestation, dvs. en fast malestation med en tidsserie pa 20 &r eller mere.
Analysen antager, at vandfgringen, hvor synkronmilingen er foretaget, varierer pd samme mdde
som vandfgringen ved referencestationen. Palideligheden af denne fremgangsmdde vil naturligvis
afhange af, hvor godt denne antagelse er opfyldt, og usikkerheden pd medianminimumsvardier ba-
seret pd synkronmaélinger vil derfor vere betydelig stgrre end usikkerheden pa medianminimum
ved referencestationer.

Skalaeffekter har ogsé indflydelse pa vandfgringsdata. Detaljeringsgraden, hvormed et vandlgb
kan representeres i en numerisk model, vil afhznge af den anvendte diskretisering. Eksempelvis
vil det ikke veere muligt at reprasentere vandlgb med et opland, der har mindre udstreekning end
cellestgrrelsen i det numeriske net (Refsgaard, 1997). Desuden kan den geometriske repraesentation
af vandlgbet afhange af den numeriske cellestgrrelse. De hydrauliske parametre, der beskriver
vandudvekslingen mellem vandlgb og hhv. grundvandszonen, overfladekomponenten og umattet
zone (eksempelvis vandslgbsl@zkagekoefficient, overfladeruhed, infiltrationskapacitet) vil vare pa-
virket af skalaeffekter. Skalaeffekten vurderes at resultere i en usikkerhed pd vandfgringsdata, der
afh@nger af forholdet mellem arealet af de numeriske celler og oplandsarealet til vandfgringsstati-
onen. Hvis dette forhold gar mod 1, vil usikkerheden ga mod eo. Christensen et al. (1998) giver et
eksempel pa vurdering af usikkerheden pa vandfgringsdata for et dansk opland.

Anvendelse af usikkerhedsestimater

Summen af ovenstiende fejlkilder udggr teoretisk set et mal for, hvor stor en afvigelse der kan for-
ventes mellem observeret og simuleret hydraulisk trykniveau (eller grundvandstilstrgmning). Det
kraever imidlertid, at procesbeskrivelser, den numeriske formulering, randbetingelser, m.m. er fejl-
frie. Desuden kraver det, at de hydrauliske parametre kendes i hvert enkel celle i det numeriske
net, hvilket aldrig er tilfzldet for grundvandsmagasiner. Foruden observationsfejlen introduceres
der dermed en modelfejl, som skyldes ungjagtigheder i det anvendte ligningssystem, diskretise-
ringsfejl, de anvendte randbetingelser og de anvendte hydrauliske parametre. Det er denne model-
fejl, der kan minimeres ved passende valg af bl.a. modelparametre. Observationsfejlen angiver en
nedre graense for, hvor lille afvigelse der i gennemsnit kan opnas mellem observeret og simuleret
tilstandsvariabel (her normalt trykniveau). De sakaldte kalibreringsmal (pa engelsk: targer), som er
et udtryk for, hvor pracist det kan forventes, at modelresultaterne beskriver observationsvardierne,
er derfor ofte givet ved fglgende relation (eksemplificeret ved trykniveauet): hgps + a-Sgbs, hvor hgyg
er det observerede trykniveau, a er en konstant, a € [1, 2, ....], 0g Sqs er standardafvigelsen pa tryk-
niveauobservationen. Hvis simuleringsvardien falder indenfor kalibreringsmalet, ma det betragtes
som vrende tilfredsstillende.

Nar der inddrages mere end én observationstype, kan det vare svert at vurdere, hvorledes afvi-
gelser mellem observeret og simuleret veerdi for de forskellige datatyper skal vagtes indbyrdes.
Anvendelse af usikkerhedsestimater pa observationsdata giver imidlertid en mulighed for at ggre
denne vegtning mindre subjektiv. Hvis residualerne normeres med den estimerede standardafvigel-
se pa observationsverdien, vil de vagtede residualer udtrykke, hvor precist modellen simulerer
malingerne i forhold til observationsusikkerheden. Hvis modellen er uden modelfejl vil de vagtede
residualer i gennemsnit vare lig 1.0. Da de vegtede residualer er dimensionslgse og af samme stgr-
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relsesorden uanset datatype, vil forskellige observationstyper umiddelbart kunne sammenlignes,
hvis denne fremgangsmade fglges.

10.3 KALIBRERINGSKRITERIER

10.3.1 Typer af kriterier

Kvantitative kalibreringskriterier baseres hyppigt pa et mal for den gennemsnitlige afvigelse mel-
lem observeret og simuleret verdi, ogsa benevnt en norm. Nedenfor er angivet nogle normer, som
vaegter de enkelte residualer pa forskellig made.

ME (mean error eller middelfejl) udtrykker den gennemsnitlige afvigelse mellem observeret i,
og simuleret 1, tilstandsvariabel

1 n
- g(y/obn l//stmt) (10.3)

n ;=

ME =

hvor # er antallet af observationer. ME kan give et indtryk af, om der introduceres nogen overord-
net fejl i modelresultaterne, dvs. om f.eks. trykniveauet simuleres generelt for lavt eller hgjt. Hvis
ME — 0, vil der globalt set ikke optrade systematiske fejl i modellen.

MAE (mean absolute error eller gennemsnitlig absolut fejl) beregner et gennemsnit af de abso-
lutte residualer

] n
MAE = ; 2 I (l//obs,i - l//sim,i) | (104)
i=1

I tilfelde hvor observationerne konsekvent simuleres for hgjt i et omridde og for lavt i et andet
omrade, kan ME godt vare tet pa nul og dermed indikere et godt kalibreringsresultat. MAE vil
afslgre fejl af denne type og kan derfor veare et vigtigt supplement til ME i vurderingen af den
gennemsnitlige fejl.

RMS (root mean squared error eller middelverdien af kvadratafvigelsessummen) er det
kriterium, der oftest anvendes til at male den opnaede overensstemmelse mellem data og model

RMS = \/:l 2 (l//obm l//szmz ) (10'5)

i=1

Denne norm er et mal for spredningen pa residualerne (lig standardafvigelsen, hvis ME = 0), og
kan sammenlignes med den estimerede standardafvigelse pa observationsdata.

SE (standard error, goodness of fit eller standardafvigelsen) er et direkte mal for modellens evne
til at reproducere de observerede data

SE :\/ ! i (l//()bSl u/stmz) (106)

hvor w; € [0, 1] er Vaagtningen af observationsdata nr. J, og P er antallet af kalibreringsparametre. I
en regressionsmassig sammenhang anglver n — P antallet af fnhedsgrader Hvis vegtene w; speci-
ficeres til den reciprokke verdi af variansen pa observationerne (w; = llsobs, ) fés
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n-P s

obs,i

2
SE - 1 2 [l//obs,i - Wsim,iJ (107)

og normen vil dermed tage hensyn til, at der kan vere forskellig usikkerhed knyttet til observati-
onsverdierne. Nér samtlige modelfejl er elimineret og kun observationsfejl resterer, vil SE — 1. SE
giver dermed et direkte mal for, hvor godt de observerede vardier simuleres i forhold til usikkerhe-
den pa observationerne.

De ovenstdende normer er primert anvendelige til at karakterisere den rumlige fordeling af af-
vigelsen mellem observeret og simuleret trykniveau (index i henfgrer til boringen). Hvis der i ste-
det fokuseres pa ikke-stationare tilstande, hvor det er interessant at sammenligne tidsserier af ob-
serveret og simuleret trykniveau, er de anfgrte normer ikke hensigtsmassige. Fglgende analyse kan
anvendes til at vurdere den dynamiske fejl: Hvis » angiver antallet af boringer og m er antallet af
observationer i tidsserien, vil den samlede fejl kunne kvantificeres som

MSE=2 3 2 (=t} 108

hooym o

hvor index i og j angiver hhv. stedet og tiden. MSE er ”mean squared error” eller middelverdien af
de kvadrerede afvigelser. Ovenstdende sum kan skrives som (pers. kom. Henrik Madsen, DHI,
2001)

MSE = li(aobs,i - u—/sim,i + 1 li[(wz{bs,i—aobs,i)_ (l//sj;'m,i _l»;sim,i)]z (10.9)
= niogmig

n

hvor W angiver den tidsmidlede variabel. Den fgrste sum kvantificerer forskellen mellem tidsmid-

let observeret og simuleret trykniveau for de anvendte boringer, og svarer dermed til RMS, lign.
(10.5). Den anden sum kvantificerer forskellen mellem hhv. det observerede og simulerede trykni-
veaus variation omkring deres respektive tidslige middelvardier. Den sidste sum giver dermed et
mal for, hvor godt dynamikken i det pdgeldende system simuleres. For en enkelt boring kan den
tidslige fejl derfor kvantificeres vha. fglgende udtryk

st = 18 )t 1010
j=1

Den sidste norm, der gengives her, er R* (der ogsi benzvnes “model efficiency” eller “explai-
ned variance”)

z ('//obs - l/_/obs)z B _2 (l/jobs _l//sim)2
2 (l//obs - l//obs )2

er middelvzardien af de observerede data. R* udtrykker, hvor stor en del af den totale va-

R? = (10.11)

hvor l/—/

riation i observationsdata, som bliver forklaret af modellen. R* er med andre ord et mal for tilpas-
ningsgraden af den optimerede model. R* kan maksimalt blive 1.0, hvilket er udtryk for en perfekt
overensstemmelse mellem observeret og simuleret tilstandsvariabel, og er ubegrznset nedadtil.

obs
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Hvis R® bliver mindre end 0.0, giver middelvaerdien af de observerede data en bedre beskrivelse af
data end modellen ggr, og der er i dette tilfzzlde grund til at reformulere modellen. R* anvendes ofte
til kvantificering af overensstemmelsen mellem tidsserier af observeret og simuleret tilstandsvaria-
bel, typisk vandlgbsafstrgmning.

10.3.2 Valg of ngjagtighedskriterier

Det er hensigtsmassigt at opstille kriterier for, hvor precist modellen skal kunne reproducere kali-
breringsdata, fgr estimationsprocessen pabegyndes. Herved sikres det, at modellen opnar en kvali-
tet, som er i overensstemmelse med formélet med modelarbejdet. Samtidig sikrer klare kalibre-
ringskriterier, at modellgren ved, hvad maélet med estimationsarbejdet er, og hvornar modellen kan
betragtes som vare ferdigkalibreret.

Bade kvantitative og kvalitative kriterier kan med fordel specificeres. De kvantitative kriterier
kan opdeles i en vurdering af den gennemsnitlige fejl og spredningen pé residualerne. Den gen-
nemsnitlige fejl skal generelt vaere tzt pa nul og kan vurderes vha. ME. Det er svaerere at opna pree-
cise resultater, hvis trykniveauet @ndrer sig meget inden for korte afstande (dvs. i omrdder med sto-
re gradienter). Samtidig vil en model med et givent fejlniveau simulere strgmningsmgnsteret bedre
i omréader, hvor der optraeder store forskelle i trykniveau end i omrdder med sma forskelle i trykni-
veau. Det er derfor rimeligt at vurdere den gennemsnitlige fejl i forhold til det totale trykniveaufald
i modelomradet.

Spredningen pé residualerne kan med fordel formuleres ud fra usikkerheden péa observationsda-
ta, se afsnit 10.2.2. Standardafvigelsen pé det hydrauliske trykniveau estimeret i tabel 10.1 inklude-
rer effekten af bade ungjagtige mélemetoder og hydrogeologiske karakteristika sdésom den hydrau-
liske gradient og den geologiske heterogenitet. Det er derfor relevant at relatere forskellen mellem
observeret og simuleret trykniveau til den estimerede standardafvigelse p& observationerne. Dette
gores direkte ved brug af lign. (10.7) og kan alternativt ggres ved at skalere RMS med s, hvis
standardafvigelsen er ens for de indgaende observationer. Hvis der ikke er foretaget en analyse af
observationernes usikkerhed, kan spredningen pa residualerne relateres til det totale trykniveaufald
i omréadet.

Hvis der simuleres ikke-stationzart vil der ud over kriterier for fordelingen af den rumlige fejl
vare behov for vurdering af, hvor godt dynamikken reproduceres. Til dette formél kan stgrrelsen
RMST, lign. (10.10), benyttes, og det vil vare rimeligt at relatere den beregnede RMST-verdi til
amplituden pé de sesonmassige variationer i observeret trykniveau.

I tabel 10.2 er der angivet alternative kriterier for overensstemmelsen mellem observeret og
simuleret hydraulisk trykniveau.

Foruden de kvantitative krav opstillet ovenfor, kan der angives kvalitative kriterier. Fglgende tre
kriterier vil vaere fornuftige: (1) De estimerede parametre skal have realistiske vardier. I det efter-
fglgende afsnit (afsnit 10.4.1) vil det blive skitseret, hvorledes fysisk plausible intervaller for kali-
breringsparametrene kan opstilles. (2) Residualerne skal vere fordelt fornuftigt bide i tid og sted.
Selv om kriterium nr. 1 i tabel 10.2 er opfyldt for omradet under ét, kan der sagtens vaere omrider
eller tidsrum, hvor modellen konsekvent simulerer for store eller sma verdier. Den type systema-
tisk fejlmodellering skal sa vidt muligt elimineres fra modellen. (3) Omradets hydrogeologiske ka-
rakteristika skal reproduceres af modellen. Det kan eksempelvis kraves, at modellen er i stand til at
simulere strgmningsretning, retningen af gradienten over dybden eller beliggenheden af grund-
vandsskel korrekt.
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Tabel 10.2 Kriterier for overensstemmelsen mellem observeret og simuleret hydraulisk trykniveau.
. (1= 1,2,3,4) er ngjagtighedskriterier.

Nr. | Kriterium Kommentarer
Vurdering af middelfejl. 4h,,, er forskellen mellem maksimum og mini-
1 ME <B mum hydraulisk trykniveau i omrédet. Dette kriterium udtrykker, at den

globale under- eller overprediktion i forhold til den globale trykniveaufor-

skel i modelomridet skal vare mindre end £;.

Vurdering af spredningen pé residualerne i forhold til standardafvigelsen pa

RMS <pB observationsvardierne. Anvendes, hvis usikkerheden pi observationsdata
=2 er kvantificeret (her angivet ved standardafvigelsen s,), hvis der kun ind-

gdr én datatype i kriteriet og alle data er behzftet med samme usikkerhed.

Vurdering af spredningen pé residualerne i forhold til standardafvigelsen pa

3 SE < ,32 observationsverdierne. Hvis der er variabel usikkerhed p& de inkluderede

observationsdata kan dette kriterium anvendes.

Vurdering af spredningen pa residualerne i forhold til trykniveauvariationen

Ahay

Sobs

4 RMS <Bs i omradet. Hvis der ikke er foretaget en kvantificering af observationsusik-
Ahax kerheden, vil dette kriterium kunne anvendes til at vurdere, hvor godt ob-
servationsdata i gennemsnit simuleres.
RMST Vurdering af tidslig fejl. Dette dynamiske kriterium benyttes til vurdering
5 A <Py af, hvor godt de ikke-stationere variationer simuleres. Ah, er amplituden pd
! de sesonmassige variationer i observeret trykniveau.

Afhangigt af om usikkerheden pa observationsdata er bestemt, kan bade kriterium nr. 1 samt et
eller flere af kriterierne 2 — 5 i tabel 10.2 specificeres. Hvor stringente krav, der skal opstilles til en
given model, athenger af formélet med undersggelsen. I tabel 10.3 er der givet et eksempel pa,
hvordan ngjagtighedskriterierne bliver skarpet i takt med at kravene til modellens palidelighed

pges.

Tabel 10.3 Eksempel pa ngjagtighedskriterier for forskellige modeltyper (jvf. afsnit 2.4). Procent-
satsen i parantes angivet for kriterium 2 svarer til konfidensintervallet for det pdgeldende ngjag-
tighedskriterium.

Overslagsberegning Akvifer simulering
Konservativ High fidelity
o 0.15 0.1 0.05
Ji) 2.6 (99%) 2 (95%) 1.65 (90%)
Jid 0.2 0.1 0.05

Huvis det antages, at observationsfejlen er normalfordelt, vil eksempelvis kriteriet 8, = 2 betyde, at
simuleringsvaerdierne i gennemsnit skal falde indenfor observationsvardiernes 95%-konfidens-
interval.

10.4 KALIBRERINGSPARAMETRE

10.4.1 A-priori viden om parametre

Alle typer af parametre, som indgar i en grundvandsmodel, kan principielt set inkluderes i kalibre-
ringsprocessen. Det er imidlertid primert de hydrauliske parametre, oftest den hydrauliske led-
ningsevne, som tilpasses, men ogsa lekagekoefficienter, magasinkoefficienter m.m. kalibreres.
Andre parametertyper som randbetingelser (flux gennem rand, nedsivning) og empiriske parametre
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(bl.a. tidskonstanter) kan estimeres. Der er dermed meget brede granser for antallet af kalibrerede
parametre, ligesom der kan indgé mange typer af parametre i estimationen.

Det forudsettes her, at der under opstillingen af den hydrogeologiske tolkningsmodel er foreta-
get en parametrisering, hvor antallet af frie parametre er reduceret betydeligt i forhold til antallet af
numeriske celler. F.eks. vil reservoiret normalt blive inddelt i en rakke geologiske enheder (f.eks.
moraneler, smeltevandssand, osv.), indenfor hvilke de hydrauliske egenskabers rumlige struktur
antages kendt (f.eks. homogen fordeling, linezr funktion af stedet eller geostatistisk model). Para-
metriseringen er ngdvendig for at kunne bestemme parametervaerdierne, men samtidig medfgrer den-
ne integrerede beskrivelse af store omrader, at der ofte vil vere uoverensstemmelse mellem parame-
teren malt i det fysiske system og den “effektive” modelparameter, som er optimal i modellen.
Samtidig kan der vzre stor forskel pa parametervaerdier malt eksempelvis pa borekerner, ved slugtest,
ved korttids- og langtidsprgvepumpning. De fire malinger representerer en skala af stgrrelsesorden
0.1 m til 1000 m, og kan pga. den geologiske heterogenitet afvige markant fra hinanden (se f.eks.
Schulze-Makuch & Cherkauer, 1998).

Man kan derfor satte spgrgsmalstegn ved, om inddragelse af f.eks. malt hydraulisk ledningsevne
er fordelagtig ved bestemmelsen af modelparametrene. Skalaeffekterne ngdvendigggr, at der i1 givet
fald skal benyttes information fra en skala, der svarer til den skala, der modelleres pa (cellestgrrel-
sen). Parametre malt pa anden skala skal anvendes med varsomhed, og hvis de anvendes, tillegges en
stor usikkerhed. Passende udvalgte feltmélinger kan anvendes til primzrt tre formél: En vurdering af,
hvordan potentielle kalibreringsparametre defineres; en fastsattelse af realistiske grenser for de op-
timerede parametre; og som initielle parametervardier i estimationsprocessen.

Parametriseringen udfgrt under opstillingen af den hydrogeologiske tolkningsmodel vil kunne
anvendes til at identificere kalibreringsparametre. Den rumlige fordeling af definerede geologi-
ske/hydrogeologiske enheder kan umiddelbart anvendes til definition af kalibreringsparametre.
Imidlertid kan det anbefales, at kalibreringsprocessen pabegyndes med en s& simpel model som
muligt (Hill, 1998). Hvis der derfor foreligger data, eksempelvis prgvepumpningsresultater, der in-
dikerer, at to eller flere geologiske enheder har relativt ens hydraulisk ledningsevne, vil det vere
hensigtsmaessigt i forste omgang at tillegge disse enheder ét sat hydrauliske parametre. Senere i
kalibreringsprocessens forlgb kan modellen forfines, hvis det er pakravet for at opna en tilstraekke-
lig god overensstemmelse mellem data og model.

Den tilgengelige information om reservoirets hydrauliske egenskaber kan benyttes til at indsnav-
re grenserne for modelparametrene. Selv om de kalibrerede parametre ikke forventes at svare fuld-
steendig til de fysiske vardier, vil feltmalinger normalt kunne anvendes til at definere et interval, som
det vurderes rimeligt at modelparameteren holder sig indenfor. Desuden vil feltdata give en ide om
den indbydes stgrrelsesfordeling mellem geologiske enheders parametervardier. F.eks. vil den hy-
drauliske ledningsevne for morzneler forventes at vere lavere end for smeltevandssand.

Parametermalinger vil ogsa kunne fungere som initielle estimater i estimationsprocessen. For at
opnd et tilfredsstillende kalibreringsresultat med en minimeret arbejdsindsats, er det vigtigt at have
pracise initielle parameterestimater. Passende brug af parametermilinger vil her vare en vigtig in-
formationskilde.

10.4.2 Valg of kalibreringsparametre

Fglgende forhold skal tages i betragtning, nér kalibreringsparametrene udvalges: (1) De skal vere
identificerbare, (2) de skal vere relativt dérligt kendt, (3) de simulerede tilstandsvariable skal vare
tilstreekkeligt sensitive overfor @ndringer i parameteren, (4) antallet af parametre skal minimeres.

Identificerbarhed vedrgrer den direkte simulering af tilstandsvariable. At en parameter ikke er
identificerbar indebarer, at der ikke findes en entydig lgsning til det opstillede problem mht. parame-
trene. Ikke identificerbarhed optrazder med andre ord, hvis forskellige parameterszt kan fgre til sam-
me lgsning mht. tilstandsvariablene.
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Et meget simpelt tilfalde pa ikke identificerbarhed optrader i forbindelse med en stationzr 1gs-
ning. Magasinkoefficienten vil her vare ikke identificerbar, da parameteren ikke indgar i det op-
stillede ligningssystem. De mere komplekse tilfzlde af ikke identificerbarhed optrader, hvor for-
skellige parameterkombinationer kan resultere i samme trykfordeling. I figur 10.2 ses et eksempel
pa denne type ikke-identificerbarhed. I en endimensional situation med stationzr strgmning i et
homogent medium med fastholdt tryk ved x = 0 og konstant flux Q ved x = 1 er den hydrauliske
ledningsevne K og fluxen Q ikke identificerbare samtidigt, da trykniveauet kun er fglsomt overfor
forholdet mellem K og Q. Konturlinierne for objektiv funktionen (en norm af typen (10.5)) ses pa
figur 10.2b. Uendeligt mange kombinationer af K og Q kan resultere i samme trykniveafordeling
og dermed minimumsvardi af objektiv funktionen, og parametrene er derfor ikke identificerbare
simultant.

1.0

5|
o 025 035 078 100 x ol /0

Figur 10.2a Plot af trykniveau mod x i et Figur 10.2b Konturlinier af objektiv
endimensionalt eksempel (fra Carrera & funktionen (svarende til en norm af typen
Neuman, 1986). (10.5)). Fra Carrera & Neuman (1986).

Det samme kan vere tilfzldet med hydraulisk ledningsevne og grundvandsdannelse (perkolati-
on) for et homogent reservoir uden interne randbetingelser. En forggelse af grundvandsdannelsen
vil 1 dette tilfzlde have samme effekt p& det hydrauliske trykniveau som en reduktion af den hy-
drauliske ledningsevne har. De to parametre er derfor ikke identificerbare samtidigt, og det vil i et
sadant tilfzlde kun vare muligt at estimere en af parametrene ud fra trykniveauobservationer. I en
given situation vil en analytisk betragtning af det foreliggende problem ofte kunne resultere i en
identifikation af sandsynlige problemer med manglende identificerbarhed (se f.eks. Carrera &
Neuman, 1986, for en detaljeret gennemgang af emnet).

Kalibreringsparametrene velges bedst blandt de modelparametre, der dels har stgrst indflydelse
pa strgmningssimuleringerne og dels er dérligst kendt. Nogle modelparametre og —variable vil vare
relativt velkendte. F.eks. vil nedbgren (under danske forhold) ofte vaere kendt ud fra malinger, lige-
som visse randbetingelser (f.eks. trykniveauet i veldefinerede vandomrader) kan vere velkendte.
Det vil derfor vaere mere efficient at inddrage andre parametre i estimationsprocessen. Informati-
onsniveauet kan for andre parametres vedkommende vare meget sparsomt, men af fysiske arsager
kan parameteren vaere bundet til et sn@vert interval. F.eks. vil porgsiteten ofte kunne skgnnes in-
denfor en margen pa en faktor to alene ud fra en geologisk kvalitativ beskrivelse af bjergarten. I
mods@tning kan en parameter som den hydrauliske ledningsevne variere indenfor flere dekader, og
det er derfor vigtigere at fa fastlagt verdien af en sddan parameter. Den hydrauliske ledningsevne
har desuden afggrende indflydelse pa bade beregningen af trykniveau, strgmningsveje og forure-
ningsudbredelse og er derfor den parameter, som hyppigst anvendes som kalibreringsparameter.

Til den endelige udvzlgelse af kalibreringsparametre er en simple sensitivitetsanalyse et sterkt
redskab. Ved denne metode eksekveres modellen en eller to gange for hver parameter. Hver gang
modellen kgres, &ndres vardien af en parameter lidt (5 — 25 %) fra dens initielle veerdi, og den re-
sulterende pavirkning af de simulerede tilstandsvariable registreres (ofte udtrykt ved RMS-

10-13



Stébi i grundvandsmodellering, Henriksen et al. (red) © 2001/56 GEUS

vardien). Pa baggrund af sensitivitetsanalysen vil det vare muligt at identificere de modelparame-
tre, som har stgrst indflydelse pa afvigelsen mellem observeret og simuleret tilstandsvariabel. Kali-
breringsparametrene kan dermed udvalges pa et objektivt kriterium, og er ikke alene afh@ngigt af
modellgrens erfaring og subjektive vurderinger.

10.5 ESTIMATIONSTEKNIK

Estimationen af kalibreringsparametrene kan foretages enten ved manuel kalibrering eller automa-
tisk kalibrering (invers modellering). Manuel kalibrering baserer sig pA modellgrens evne til suc-
cessivt at ®ndre parametervaerdierne, sd modellen giver en forbedret beskrivelse af observations-
data. Den automatiske kalibrering bygger p&d en matematisk beskrivelse af estimationsprocessen,
hvorved optimale parameterverdier kan estimeres uden modellgrens intervention.

10.5.1 Entydighed

Begge teknikker kan have problemer med at estimere optimale parametre, hvilket i mange tilfzelde
skyldes problemer med entydighed. Entydighed angér den inverse relation, dvs. hvis forskellige pa-
rametersat kan fremkomme fra samme observationsdataset, siges problemet at vere ikke entydigt.
Flere lokale minima i funktionen, der skal minimeres (f.eks. RMS-vardien, lign. 10.5), kan vere
arsag til ikke entydighed, se figur 10.3, ligesom manglende identificerbarhed (se afsnit 10.4.2) kan
vare det. Hvis antallet af parametre overstiger antallet af observationer, vil problemet ligeledes ve-
re ikke-entydigt.

Figur 10.3 Konturlinier for objektiv funktionen (en norm af typen (10.5)) for et én-dimensionalt
strgmningsproblem med to hydrauliske ledningsevner, K; og K, (fra Carrera & Neuman,1986).

Indenfor grundvandsmodellering er det imidlertid ikke muligt ad analytisk vej at bestemme, om
et problem er entydigt. Derfor analyseres det, om problemet er identificerbart, og hvis det er tilfel-
det, er der god chance for, at problemet ogsa er entydigt. Identificerbarhed er imidlertid ikke en til-
streekkelig betingelse for entydighed. Problemet med manglende entydighed er altsa ikke relateret
til, hvilken estimationsteknik der anvendes, men udelukkende et spgrgsmal om, hvordan problemet
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er formuleret. Generelt sikres entydighed bedst, hvis flere af fglgende faktorer er opfyldt: (1) Flere
forskellige observationstyper inddrages i kalibreringen, (2) Observationsdata er jevnt fordelt i sted
og tid, (3) Usikkerheden pé observationsdata er minimal, (4) Antallet af kalibreringsparametre er
lavt, (5) Den valgte kombination af kalibreringsparametre er identificerbare, (6) Modellen udviser
relativ stor sensitivitet (og relativt ens sensitivitet) overfor de udvalgte kalibreringsparametre, (7)
Modellen kalibreres mod flere forskellige hydrologiske pavirkninger (f.eks. vad og tgr periode).

10.5.2 Manuel kalibrering (‘trial-and-error’ estimation)

Manuel kalibrering kaldes ogsa for “trial-and-error” estimation, hvilket indikerer, at retningen og
stgrrelsen af @&ndringen pa parametrenes verdi er baseret pa ren tilfzldighed. Dette er langt fra til-
feeldet, idet den manuelle kalibrering kan ggres mere eller mindre systematisk, alt efter hvilke in-
formationer, der ligger til grund for @ndringen af kalibreringsparametrene. Den fgrste informati-
onskilde, som er umiddelbart tilgengelig, nar modellen er eksekveret, og simuleringsresultaterne er
sammenlignet med observationsvardier, er den rumlige og tidslige fordeling af residualerne. Ud fra
denne fordeling vil en modellgr med god indsigt i det modellerede system og en god portion erfa-
ring kunne vurdere, i hvilken retning kalibreringsparametrene skal flyttes for at opnd en bedre
overensstemmelse mellem model og data. Metoden er konceptuelt enkel, men hvis der arbejdes
med en kompleks grundvandsmodel, kan det vere endog meget svert at gennemskue dynamikken i
systemet. I sadanne tilfelde er der relativt store chancer for, at optimeringen for en uerfaren mo-
dellgr reduceres til rent “trial-and-error”, hvilket kan resultere i mange ikke succesfulde opdaterin-
ger af kalibreringsparametrene og ringe chancer for at opna en velkalibreret model.
Estimationsprocessen kan ggres betydeligt mere gennemskuelig, hvis der gennemfgres en de-
taljeret sensitivitetsanalyse, hvor modellen eksekveres 4 til 10 gange for hver kalibreringsparame-
ter. I hver enkelt kgrsel @ndres én parameters vardi med en specificeret faktor (f.eks. 0.5, 0.7, 0.9,
1.1, 1.3, 1.5), og f.eks. RMS-vardien beregnes for hver parametervardi. Efterfglgende er det mu-
ligt at plotte de beregnede RMS-vardier mod de testede parametervardier og herved opnd et krite-
rium for, i hvilken retning og hvor meget parametervardien skal @ndres, for at opnd en bedre si-
mulering af observationerne. I eksemplet illustreret i figur 10.4 ses, at der opnds en bedre
beskrivelse af observationsdata, hvis den aktuelle kalibreringsparameter forgges med ca. 30%.
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Figur 10.4 Resultat af detaljeret sensitivitetsanalyse udfgrt pa en parameter vha. 6 modelsimuler-
inger. RMS normeret med RMS-vardien opnaet for det foregdende iterationstrin er anvendt som
kriterium for parameterzndringen.
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Ulempen ved den detaljerede sensitivitetsanalyse er, at der skal foretages mange modelsimule-
ringer for at kunne opdatere parametrene. Hver gang en parameter skal @ndres, kreves der 4 — 10
modelkgrsler. Med eksempelvis 10 parametre og 10 kalibreringsiterationer skal der foretages et
sted mellem 400 og 1000 modelsimuleringer. Selv om den detaljerede sensitivitetsanalyse kan
automatiseres mere eller mindre (f.eks. i Groundwater Vistas, ESI, 1999), vil denne procedure ikke
vere attraktiv, hvis der eksempelvis arbejdes med en ikke-stationzr model, som det tager af stgr-
relsesorden 10 timer at eksekvere.

I tilfelde hvor eksekveringen af det ikke-stationare problem kraver lang beregningstid, kan det
anbefales, at der fgrst opstilles en stationer model for det aktuelle system. Det kraver naturligvis,
at problemet kan formuleres stationzrt, hvilket ikke altid er muligt eller hensigtsmassigt (f.eks.
prévepumpningsforsgg). En stationer model vil typisk have eksekveringstid af stgrrelsesorden 1 —
10 minutter, og der vil derfor kunne gennemfgres mange modelsimuleringer pa relativt kort tid. I
fgrste trin kalibreres den stationzre model, eventuelt ved anvendelse af detaljeret sensitivitetsana-
lyse. I nzste trin kalibreres den ikke-stationzre model, idet kun parametre relateret til systemets
magasineringseffekter (f.eks. specifik ydelse) justeres. Ved anvendelse af denne procedure vil det
ofte vaere muligt at opna et godt kalibreringsresultat indenfor et relativt begrenset tidsrum.

Uanset om estimationen baseres pa en direkte analyse af residualerne eller en detaljeret sensiti-
vitetsanalyse, vil kalibreringen af parametrene forlgbe som en iterativ proces, hvor kalibreringspa-
rametrene &ndres, modelresultater sammenlignes med observationsdata, og det vurderes, om der er
opnéet en bedre model end pé foregaende iterationstrin. Til sidst vil der ikke kunne opnas en yder-
ligere reduktion i de inkluderede normer, og hvis den formulerede model (geologisk model, hydro-
geologisk tolkningsmodel, diskretisering, definition og antal af kalibreringsparametre, m.m.) er for
simpel (eller fejlbeheftet), vil kalibreringskriterierne ikke vere opfyldt. Det vil i sidanne tilfelde
vare ngdvendigt at ga tilbage til trin 3 i kalibreringsprotokollen, og revurdere den formulerede mo-
del og valget af kalibreringsparametre. I det enkle tilfzlde er det tilstreekkeligt at inddrage flere pa-
rametre i estimationen, f.eks. ved at gennemfgre en yderligere distribuering af de hydrauliske egen-
skaber. I de mere komplekse tilfelde vil det vere ngdvendigt at reformulere den hydrogeologiske
tolkningsmodel, den geologiske model eller procesbeskrivelsen. Resultatet af denne analyse vil ve-
re en ny kalibreringsmodel, som kan underkastes estimationsprocessen.

10.5.3 Automatisk kalibrering (invers modellering)

I invers modellering sker estimationsprocessen 4.1 — 4.4 pa figur 10.1 pa baggrund af matematisk
formulerede kriterier og foregdr mere eller mindre automatisk. De inverse lgsningsmetoder opdeles
i direkte og indirekte teknikker. I den direkte metode forudszttes observeret hydraulisk trykniveau
at veere kendt i samtlige knudepunkter i det numeriske net, hvorved de styrende ligninger kan Igses
direkte mht. modelparametrene. I praksis er det imidlertid ngdvendigt at interpolere ud fra relativt
fa observationer. De interpolerede data vil vere fejlbehzftede, og sammen med méle- og modelfejl
er det problematisk for teknikken, da det ofte resulterer i ustabile lgsninger, og metoden er derfor
meget lidt anvendt. De indirekte metoder er baseret pa at minimere afvigelsen mellem observeret og
beregnet afhengig variabel, f.eks. trykniveau, og minder i princip meget om manuel kalibrering.
Da parametrene er ikke-linezre funktioner af tilstandsvariablene foregar optimeringen iterativt. De
indirekte inverse metoders formal at finde de modelparametre, som fgrer til en optimalt overens-
stemmelse mellem observeret og beregnet afth@ngig variabel. Dette fgrer til definitionen af objektiv
funktionen (f.eks. summen af afvigelsernes kvadrater, lign. (10.3)), sdledes at minimering af objek-
tiv funktionen fgrer til minimering af eksempelvis trykafvigelserne. Minimum i objektiv funktionen
findes typisk vha. gradientbaserede metoder (f.eks. Levenberg-Marquardts metode).

De inverse teknikker vil ikke blive gennemgaet i detaljer her, men yderligere information kan
findes i f.eks. reviewartiklen af Yeh (1986). Danske anvendelser af inverse metoder kan findes i
f.eks. Keidser & Rosbjerg (1991), Sonnenborg et al. (1996) og Christensen et al. (1998). I Appendix
B kan anvendelsen af invers modellering i forbindelse med DK-modellen desuden findes.

Begrundelsen for at indfgre invers modellering er, at parametrene bestemmes ud fra objektive kri-
terier for afvigelsen mellem observeret og simuleret athengig variabel. P4 grund af den systematiske
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made hvorpa parametrene justeres (baseret pa gradienter) vil der vare stgrre chance for at finde opti-
male parameterestimater end ved manuel kalibrering. Invers modellering kan vare arbejdsbesparen-
de, og metoden giver mulighed for at opné en kvantificering af f.eks. parameterkorrelation og para-
meterusikkerhed.

Inverse metoder indenfor grundvandsmodellering har veret kendt i nasten lige sa lang tid, som de
numeriske modeller har veret anvendt, men benyttes ikke tilnermelsesvis i samme udstrekning.
Dette skyldes til dels, at invers kalibrering kreever mange modelsimuleringer og derfor kan resultere i
lang beregningstid. I takt med udviklingen af hurtigere computere er denne begrundelse imidlertid
blevet mindre tungtvejende. Til gengld er de inverse metoder beskyldt for at give urealistiske para-
meterestimater, at vere ustabile eller ikke at konvergere. Disse problemer skyldes ofte en uhensigts-
mzessig formulering af estimationsproblemet, bl.a. problemer med identificerbarhed og entydighed
beskrevet ovenfor. Der er derfor grund til at vere ekstra omhyggelig med fase 1-3 i kalibreringspro-
cessen, nar der anvendes en invers model.

Forskellen pa manuel og automatisk kalibrering ligger hovedsageligt i kalibreringsprotokollens fa-
se 4.1 —4.4. De gvrige trin i kalibreringsprocessen er stort set identiske for de to metoder, og det vil i
tilfelde af velformulerede kalibreringsproblemer vere sandsynligt, at metoderne giver relativt ens pa-
rameterestimater. Det kan anbefales at kombinere metoderne, s der indledes med grovkalibrering
ved anvendelse af manuel kalibrering, og afsluttes med invers kalibrering til finkalibrering.

10.6 PRAESENTATION AF KALIBRERINGSRESULTAT

10.6.1 Beskrivelse af kalibreringsprocessen (kalibreringsjournal)

Modtageren af modelresultaterne vil sjeldent vere interesseret i en beskrivelse af udviklingen af de
enkelte parametres veerdi gennem den iterative optimering af modellen, hvor der typisk foretages
mellem 50 og flere hundrede simuleringer. Det vil imidlertid vere interessant at blive prasenteret
for eventuelle @®ndringer i den opstillede model for kalibreringsprocessen, dvs. i de tilfelde hvor
estimationsprocessen 4.1 — 4.4 i figur 10.1 ikke konvergerer indenfor de opstillede kalibreringskri-
terier, og det er ngdvendigt at gd tilbage til trin 3 og modificere kalibreringsparametre eller den un-
derliggende model. Da det kan vare ngdvendigt at revurdere modelopbygningen adskillige gange i
kalibreringsforlgbet, vil det vare hensigtsmassigt at praesentere (eventuelt i tabelform) de bedste
verdier af de benyttede normer (10.1) — (10.5) for hver model. Herved kan modtageren fa et ind-
blik i, hvilke @®ndringer der har varet afprgvet, og hvad der har bidraget til at opna en velkalibreret
grundvandsmodel.

10.6.2 Parameterestimater samt deres usikkerhed

De optimerede parametervardier skal praesenteres, typisk i tabelform, men ogsé en grafisk illustra-
tion af parameterverdierne kan anvendes. Samtidig skal der foretages en evaluering af de estimere-
de parametres fysiske relevans. I en grafisk illustration kan parameterintervallerne estimeret under
analysen af tilgengelige feltmalinger (afsnit 10.4.1) sammenholdes med de optimerede parametre,
hvilket ggr det muligt at foretage en hurtig vurdering af, om de estimerede parametre holder sig in-
denfor eller i nzrheden af fysisk realistiske granser. I modsat fald skal det kommenteres, hvad ar-
sagen til det usedvanlige estimat kan vere.

Hvis der er gnske om at fi undersggt usikkerheden pa de estimerede parametre, skal der genere-
res resultater, der kan belyse dette emne. Hvis der er udfgrt manuel kalibrering kan usikkerheden
vurderes vha. en detaljeret sensitivitetsanalyse, som er beskrevet under afsnit 10.5.2. Herved opnés
et udtryk for modellens fglsomhed overfor de analyserede parametre, og usikkerheden pa parame-
tervaerdien kan derefter vurderes, idet den generelt kan antages at vaere omvendt proportional med
modellens sensitivitet. Det er ikke muligt at kvantificere parameterusikkerheden direkte (f.eks. en
standardafvigelse) vha. denne metode, men det kan vurderes, hvordan parametrene indbyrdes er
rangeret mht. modelsensitivitet. Dvs. den mest sensitive parameter vil give det stgrste pavirkning af
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f.eks. RMS-verdien i den detaljerede sensitivitetsanalyse, og vil vere den parameter, der er for-
bundet med den mindste usikkerhed.

Hvis der er anvendt en invers model baseret pa en gradientlgsning, som f.eks. PEST (Doherty et
al., 1994) eller UCODE (Poeter and Hill, 1998), vil det vaere muligt at uddrage informationer om
parameterusikkerheden i form af konfidens- eller prediktionsintervaller.

10.6.3 Overensstemmelse mellem observationer og simulering

Kalibreringsresultatet skal altid afrapporteres i henhold til de kriterier, der er opstillet til arbejdet.
Hvis der eksempelvis er stillet krav til maksimumverdier af ME og RMS, vil det vare passende at
presentere de opndede vardier eventuelt i tabelform, hvor det kan vises, hvor godt modellen si-
mulerer de malte verdier i modelomradet. I tabel 10.4 er vist et eksempel fra Esbjergmodellen (ap-
pendiks A), hvor overensstemmelsen med (a) hele modellen under ét, (b) mélinger af forskellig ka-
rakter og (c) malinger i modellens beregningslag presenteres.

Tabel 10.4 Eksempel pé rapportering af kalibreringsresultat i tabelform (Henriksen et al., 1995).

Synkronmadling | Synkronmadling ZEUS
marts 1995 august 1995 datagrundlag

HELE MODELLEN
Antal malepunkter 65 48 471
Middel afvigelse, ME (m) -0.70 0.36 0.40
Standard afvigelse, St.dev. (m) 1.82 1.63 2.96
RMS-veardi (m) 1.94 1.66 2.98
Lag 1- antal malepunkter 0 0 50
RMS-veerdi (m) - - 2.83
Lag 2- antal malepunkter 13 4 136
RMS-veerdi (m) 2.35 2.27 3.04
Lag 3- antal malepunkter 13 9 142
RMS-veerdi (m) 2.09 1.81 3.08
Lag 4- antal malepunkter 8 6 100
RMS-veerdi (m) 1.42 1.25 2.84
Lag 5- antal malepunkter 10 8 23
RMS-verdi (m) 1.38 1.44 3.14
Lag 6- antal malepunkter 4 4 12
RMS-veerdi (m) 1.92 1.44 1.86
Lag 7- antal malepunkter 5 5 7
RMS-veerdi (m) 1.75 1.81 3.76
Lag 8- antal malepunkter 7 7 0
RMS-veerdi (m) 1.80 1.37 -
Lag 9- antal malepunter 4 4 0
RMS-veerdi (m) 2.52 2.05 -
Lag 10- antal malepunkter 1 1 1
RMS-vaerdi (m) 1.51 0.63 3.39

Fordelingen af overensstemmelsen mellem observeret og simuleret tilstandsvariabel kan ogsa
prasenteres i en tabel, hvor placering af boring, tidspunkt for maling, observationsvardi, simuleret
verdi og residual opfgres. Det kan imidlertid hurtigt blive svart at overskue fordelingen af residu-
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alerne pa denne vis, og presentationer af denne type hgrer bedst hjemme i et appendiks til kalibre-
ringsrapporten (om end resultaterne skal kunne findes). Den rumlige fordeling af modelresultaterne
kan bedre vurderes ud fra et eller flere af fglgende fire illustrationer. (1) Konturplot, (2) scatterplot,
(3) residualplot eller (4) fejlniveauplot.

Figurer, der viser konturerede billeder af hhv. simuleret og observeret trykniveau, kan give et
umiddelbart indtryk af, hvor godt modellen simulerer data. Imidlertid kan det vare svart at vurdere
afvigelsernes stgrrelse, ligesom der kan opsta store fejl i interpolationen af malte vaerdier. Det kan
derfor vare et bedre alternativ at vise modelresultatet som konturerede trykniveauer, og de obser-
verede vardier indirekte som punktvardier, hvor afvigelsen mellem observeret og simuleret vardi
presenteres, som eksemplificeret i figur 10.5.
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Figur 10.5 Plot fra Esbjergmodellen med konturerede simulerede trykniveauer (konturlinier) og
punkter med afvigelser (residualer).

Scatterplot (spredningsgraf) viser observeret mod simuleret tilstandsvariabel, se figur 10.6. En
perfekt overensstemmelse mellem model og data svarer til, at punkterne falder pa en ret linie med
en hzldning pa 45°. Afvigelser fra den rette linie skal vere tilfeldigt fordelt hhv. over og under li-
nien. I modsat fald kan der vare tale om systematiske modelfejl, eksempelvis at hgje trykniveau
konsekvent simuleres for hgijt eller lavt. Hvis observationsdata er behaftet med samme usikkerhed,
bgr datapunkternes spredning omkring den rette linie vare konstant.

Residualplot er en illustration af de beregnede afvigelser mellem observationsvardierne og si-
muleringsvardierne som funktion af eksempelvis observationsnummer. Hvis residualerne normeres
med den estimerede usikkerhed péa observationsdata fremkommer der sikaldte vaegtede residualer,
se figur 10.7. De vagtede residualer.kan sammenlignes indbyrdes, og det vil derfor vaere muligt at
identificere omrader eller variabeltyper, som er behzftet med stor fejl. I eksemplet vist i figur 10.7
ses, at der er en del observationer mellem observationsnummer 110 og 160, der er darligt simuleret.
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Figur 10.6 Scatterplot af simuleret mod observeret trykniveau (Esbjergmodellen, Appendiks A).
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Figur 10.7 Residualplot af vagtede residualer (trykniveaudata) mod observationsnummer.

Det kan vare en hjlp i evalueringen af den rumlige fordeling af modelleringsresultatet, at
sammenholde residualerne med et af de anvendte ngjagtighedskriterier. Herved kan niveauet,
hvormed den enkelte observation er simuleret, kvantificeres. Eksempelvis kan standardafvigelsen
pé observationsdata anvendes til opstilling af en rekke niveauer. Det kan velges af karakterisere
niveau 1 ved, at modellen rammer inden for observationsvardien * en standardafvigelse, niveau 2
ved observationsvardien * to standardafvigelser, osv. Den rumlige fordeling af niveauet, hvormed
modellen simulerer data, kan herefter illustreres i en figur, der viser det numeriske net, hvor celler
med observationsvardier tilleegges en niveauverdi, se figur 10.8.

10-20



Stabi i grundvandsmodellering, Henriksen et al. (red) © 2001/56 GEUS

b

<
4
\ \
! /
{ (
| |
/ 0 s 10 km / / 0 H 10 km
k\/ Y

Figur 10.8 Fejlniveauer for hhv. hydraulisk trykniveau (til venstre) og gradienten pa hydraulisk
trykniveau (til hgjre) for et grundvandsmagasin (fra Anderson & Woessner, 1992).
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Kapitel 11 VALIDERING

Jens Christian Refsgaard
Hydrologisk afdeling, GEUS

Ngglebegreber: Validering af model, verifikation af kode, valideringstests, split-sample, proxy-
basin, differential split-sample, overparameterisering og frihedsgrader, uafhzngige dataset,
jackknifing og modelgyldighed.

ABSTRACT: Spgrgsmalet om, hvorvidt modeller overhovedet kan valideres har varet omdiskute-
ret det seneste arti, og udfra et anti-positivistisk synspunkt, kan en teori (her en model) aldrig bevi-
ses som verende generel gyldig, men kan derimod afvises hvis et enkelt eksempel begrunder dette.
Et vigtigt element i modelvalideringen er fastsettelsen af relevante test. For at vurdere om en kali-
breret model kan betragtes som gyldig til efterfglgende brug skal den valideres ved test mod andre
data end dem, der blev brugt til kalibrering. Model validering indebzrer saledes at dokumentere, at
en sted-specifik model kan producere beregningsresultater, som kan opfylde de givne ngjagtig-
hedskrav. En model ma kun karakteriseres som valideret p4 de omréder, hvor der er gennemfgrt
valideringstest.

11.1 INDLEDNING

Begreberne validering og verifikation bliver brugt i fleng (men i forskellig betydning) hos forskel-
lige forfattere, f.eks. Konikow (1978), Schlesinger et al. (1979), Klemes (1986), Tsang (1991), An-
derson and Woessner (1992), Flavelle (1992), Larsson (1992), Oreskes et al. (1994), Dee (1995),
Refsgaard and Knudsen (1996) og Beven (1996).

Spergsmalet om, hvorvidt modeller overhovedet kan valideres er med stzrke band til grundlag-
gende videnskabsfilosofiske opfattelser blevet diskuteret voldsomt de senere ar. Konikow og Bre-
dehoeft (1992) fremfgrte saledes som eksponent for den ene opfattelse at begreberne validering og
verifikation er vildledende og slet ikke burde bruges:

*“ .. the terms validation and verification have little or no place in ground-water science; these
terms lead to a false impression of model capability”

Hovedargumentationen herfor er det anti-positivistiske synspunkt, at en teori (her en model) al-
drig kan bevises som varende generel gyldig, men derimod kan afkreftes ved et enkelt eksempel.
De Marsily et al. (1992) argumenterer i et svar til Konikow og Bredehoeft (1992) for et mere
pragmatisk synspunkt:

e

.. using the model in a predictive mode and comparing it with new data is not a futile exer-
size; it makes a lot of sense to us. It does not prove that the model will be correct for all cir-
cumstances, it only increases our confidence in its value. We do not want certainty; we will be
satisfied with engineering confidence.”

Et andet eksempel pd en forsker, som er kritisk overfor begrebet modelvalidering er Beven
(1996), der bl.a. som en reaktion pa at mange modeludviklere og -brugere i tidens 1gb har benyttet
‘validering’ nasten som et gummistempel, pastod at modelvalidering ikke er muligt:

“«

.. is there any example of a successfully validated distributed model at the catchment scale ?”’

Et hovedproblem i denne diskussion er, at begrebet model ofte benyttes i to vidt forskellige be-
tydninger, nemlig modelkode og en model opstillet for et givet omrdde. Konikow and Bredehoeft
(1992), Beven (1996) og andre modstandere mod at bruge ordet modelvalidering referer til begre-
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bet modelkode, mens Schlesinger et al. (1979), Anderson and Woessner (1992) og andre forfattere,
som benytter begrebet modelvalidering, refererer til model i den mindre generelle betydning en
sted-specifik model.

Det vil formentlig aldrig vere muligt, og méaske heller ikke gnskverdigt, at opnd enighed i for-
skerkredse om dette grundleggende videnskabsteoretiske spgrgsmal. Dette giver selvfglgelig nogle
grundleggende problemer med hensyn til at nd til enighed i den praktiske verden om en fzlles an-
derkendt terminologi og metodik for modelvalidering. Den praktiske brug af modeller vil gges me-
get fremover, og mange brugere benytter begrebet modelvalidering uden maske at have en precis
definitionen. Sa der vil under alle omstendigheder vere brug for at opné en eller anden form for
stramning af terminologi og metodik samt en gget bevidsthed om ngdvendigheden heraf.

11.2 DEFINITION OG FORMAL MED MODELVALIDERING

Som beskrevet i det indledende kapitel (tabel 0.1) benyttes fglgende begreber i nervarende stabi:

o Verifikation benyttes om en modelkode, dvs. dokumentation for at en modelkode lgser de givne
ligninger med en specificeret ngjagtighed.

o Validering benyttes i relation til en sted-specifik model, dvs. dokumentation for at en sted-
specifik model kan beskrive virkeligheden med en tilfredsstillende ngjagtighed.

En model bgr aldrig anvendes uden en forudgdende modelvalidering, fordi modellens palidelighed

i sé fald ikke kendes. Formélet med modelvalidering er derfor, ved gennemfgrelse af passende test,

at undersgge og dokumentere hvilken ngjagtighed en given model kan forventes at have, nar den

efterfglgende skal anvendes.

Et vigtigt element i modelvalideringen er fastszttelsen af relevante test. I naste afsnit er der
foresldet nogle generelle testtyper, hvor det gennemgéende princip er, at et valideringstest skal in-
deholde situationer sammenlignelige med dem modellen bliver udsat for i den efterfglgende mo-
delanvendelse.

11.3 FORSKELLIGE TYPER AF VALIDERINGSTEST

Grundvandsmodeller indeholder et meget stort antal parametre, hvorfor det n®sten altid vil veere
muligt at finde en kombination af parametervardier, som giver en god overensstemmelse mellem
modeloutput og feltdata i en kort kalibreringsperiode. Det giver imidlertid ingen garanti for, at mo-
delstrukturen eller de skgnnede parametervardier er passende og vil resultere i palidelige forudsi-
gelser for andre perioder.

For at vurdere hvorvidt en kalibreret model kan betragtes som gyldig til efterfglgende brug skal
den valideres ved test mod andre data end dem, der blev brugt til kalibrering. Model validering in-
debearer sdledes at dokumentere, at en sted-specifik model kan producere beregningsresultater, som
kan opfylde de givne ngjagtighedskrav. Det er derfor ngdvendigt at specificere sidanne ngjagtig-
hedskrav, fgr kalibreringen og validerings testene gennemfgres. I fastsettelsen af det acceptable ni-
veau for ngjagtighed skal der laves en afvejning mellem hvilke yderligere omkostninger, i form af
data indsamling og modelleringsarbejde, og hvilke benefits, i form af stgrre model ngjagtighed,
som stgtre ngjagtighedskrav medfgrer. Ngjagtighedskriterierne vil derfor variere fra sag til sag, og
bgr ikke fastleegges af modelbrugeren, men af vandressourceforvalteren.

Proceduren foreslaet nedenfor er baseret pa Klemes (1986). De fire testtyper svarer til forskelli-
ge situationer med hensyn til, hvorvidt der findes data til at foretage en kalibrering, og hvorvidt si-
tuationen i modelomridet er stationar. Stationaritet hentyder i denne sammenhzng eksempelvis til,
hvorvidt der er tale om menneskeskabte @ndringer (oppumpning, &ndret arealanvendelse, klima-
#ndring, mv.) eller ikke.
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o Split-sample test er det klassiske test, hvor den tilgengelige data m®ngde deles i to, hvorefter
der kalibreres pa den ene og efterfglgende valideres pd den anden. Den kan bruges i situationer,
hvor der er tilstreekkelige data til en meningsfuld kalibrering, og hvor situationen er stationzr.

e Proxy-basin testet skal anvendes hvis der ikke findes data til kalibrering i det pageldende omra-
de Z, men situationen er stationzr. I sddanne tilfeelde bgr der foretages test i to lignende omra-
der, X og Y, hvor ukalibrerede (blindsimulerede) modelresultater sammenlignes med feltdata.
Det er vigtigt, at proceduren for parameterestimationen i de to oplande laves objektiv og gen-
nemskuelig, og at en lignende procedure anvendes i omride Z.

Eksempel: I omride Z findes data til kalibrering og split-sample test af strgmningsmodellen;
men der findes ingen koncentrationsdata, s& det er ikke muligt at kalibrere og validere stof-
transportmodulet pa lokale data. Testet bestir si i at lave blindsimulering af stoftransport
(strgmningsmodellen kan kalibreres) pd to andre oplande X og Y (f.eks. naboomréder) med
skgn af porgsitet og dispersiviteter taget fra standardtabeller eller pd anden objektiv vis relate-
ret til geologien i omriderne. Sifremt testene pd X og Y kommer inden for ngjagtighedskrave-
ne, kan modellen siges at vere valideret pi omrade Z.

o Differential split-sample test. Dette test skal anvendes i ikke-stationzre situationer, hvor der
findes lokale data i opland Z til kalibrering, men hvor modellen skal bruges til at forudsige kon-
sekvenser af menneskelige indgreb som f.eks. oppumpninger, &ndringer i arealanvendelse eller
klimazndringer. Tilsvarende til proxy-basin testet skal der her foretages test pA sammenligneli-
ge situationer i to tilsvarende omrader, X og Y.

Eksempel: I omride Z skal der simuleres konsekvenser af en fremtidig grundvandsoppumpning
pé vandlgb og trykniveauer, og der findes ikke historiske data i omradet med @ndringer i op-
pumpningen af den pageldende stgrrelsesorden. Testet bestar si i at lave blindsimulering pa en
sammenlignelig situation i to andre oplande, X og Y, med nogenlunde tilsvarende hydrogeolo-
gi. Modellerne kan pd X og Y kalibreres pa situationen fgr indvindingen, og skal herefter si-
mulere situationen med indvinding. Sifremt testene pd X og Y kommer inden for ngjagtig-
hedskravene, kan modellen siges at vere valideret pa omrade Z.

e Proxy-basin, differential split-sample test. Dette er det vanskeligste test for en hydrologisk mo-
del, fordi der ikke findes kalibreringsdata, og modellen skal benyttes til at vurdere en @&ndret
fremtidig situation. Testet er en kombination af de to foregdende. I praksis vil det formentlig
veare vanskeligt for en model at passere dette test positivt uden at benytte meget brede ngjagtig-
hedsrammer, dvs. der vil veere meget stor usikkerhed pa modelforudsigelserne.

Eksempler pa anvendelse af denne testprocedure til modelvalidering findes i Refsgaard and Knud-
sen (1996). Et andet eksempel pa at definere en lignende stringent testprocedure for validering af
pesticidmodeller til registreringsformal er beskrevet i Styczen (1995).

11.4 PRAKTISKE ASPEKTER I FORBINDELSE MED MODELVALIDERING

11.4.1 Overparameterisering — antal “frie” parametre

Som beskrevet i afsnit 4.6 er det meget afggrende for en models prediktionsevne at antallet af pa-
rametervardier, som fastsettes frit” i kalibreringen, er sa lavt som muligt. Problemstillingen kan
illustreres i figur 11.1
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Fig. 11.1 Eksempel pd en models ngjagtighed i henholdsvis kalibrerings og valideringsperiode ved valg af
forskelligt antal frie parameterverdier, som tilpasses under kalibreringen (Lidén, 2000)

Figur 11.1 er fremkommet som resultat af en split-sample test, hvor der i kalibreringsperioden er
foretaget automatisk kalibrering pa et forskelligt antal (varierende fra 3 til 9) parametre. Figuren
illustrerer tydeligt, at modeltilpasningen (jo hgjere R* vardi jo bedre model) bliver bedre jo flere
frie parametre, der indrages i kalibreringen, men den viser samtidigt, at hvis parameterantallet bli-
ver for stort, udarter kalibreringen til ren kurvefitning med ringe prediktionsevne mod uafthaengige
(validerings)data. Eksemplet i figur 11.1 stammer ikke fra grundvandsmodellering, men den prin-
cipielle problemstilling er ligesa aktuel i grundvandsmodellering.

Konklusionen pa ovenstiende er ikke, at modellen ikke ma have mange forskellige parameter-
veerdier. Der ma godt vaere et stort antal, hvis blot stgrstedelen af dem fastleegges pa objektiv vis pa
baggrund af feltdata, som er uafhangige af kalibrerings (og validerings) dataene. Nar man si
kommer til kalibreringen, er det vigtigt kun at indrage et begranset antal parametre som “frie”.
Pracist hvor mange frie parametre, der bgr indrages, kan vare vanskeligt at sige, fordi det athen-
ger af informationsindholdet i kalibreringsdataene. Jo bedre datagrundlag i kalibreringen, jo flere
parmetervaerdier kan man tillade sig at kalibrere pé.

11.4.2 Valideringstest ved stationcer grundvandsmodel

Ved en stationzr grundvandsmodel foretages der kalibrering pa et enkelt trykniveaubillede, som
antages at vare reprasentativt for en stationzr situation. Derfor kan man ikke her gennemfgre en
traditionel split-sample test, som beskrevet i afsnit 11.2. Men det er dog stadig af afggrende betyd-
ning at gennemfgre valideringstest mod uafhengige data. Der er forskellige muligheder herfor, fx.:
e Trykniveauobservationerne, som danner grundlaget for det stationzre observerede grund-

vandsbillede, opdeles i to lige store dele. Herefter foretages der kalibrering mod den ene halv-
del af dataene, mens den anden halvdel gemmes som uafthangige data i en efterfglgende vali-
deringstest. Denne proces kan herefter gentages i omvendt rekkefglge. Herved kan opnas en
vurdering af modellens evne til at simulere trykniveauer.

e Séifremt der anvendes automatisk kalibrering (invers modellering), kan man pa mere systema-
tisk vis undersgge prediktionsevnen, fx ved skiftevis at kalibrere mod alle datapunkter bortset
fra et enkelt og herefter validere mod det vafh®ngige datapunkt. Denne testmetode benzvnes
jackknifing.
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11.4.3 Begreensninger i valideret models gyldighedsomrade

Traditionelt er en model blevet testet med en split-sample valideringstest, hvorefter modellen med
henvisning til dens fysisk baserede opbygning ofte er blevet erkleret generelt gyldig, ogsé til si-
mulering af variable og under forhold, hvorpé den slet ikke er testet. En raekke eksempler fra den
internationale litteratur (fx Ambroise et al, 1995; Refsgaard et al., 1997; og Jayetilaka et al., 1998)
viser imidlertid, at en model der eksempelvis er kalibreret mod afstrgmning pd en lokalitet ikke
ngdvendigvis er lige sa god til at simulere afstrgmning i et andet (opstrgms) punkt, eller at en mo-
del som er valideret mod trykniveaudata fra nogle boringer ikke er nar si ngjagtig til at simulere
trykniveauer i andre boringer.

Tilsvarende er udtrykket en models gyldighed ofte blevet anvendt uden kvalificering med hen-
syn til hvor ngjagtig modellen er til givne formal. Man kan sagtens forestille sig en model, som er
ngjagtig nok (og dermed gyldig) til nogle formal, men ikke til andre. Séledes vil der oftest stilles
stgrre ngjagtighedskrav til en model der anvendes til “hi fi” akvifersimuleringer end til modeller,
der anvendes til indledende overslagsberegninger (jf. afsnit 2.4).

Det er derfor meget vigtigt at fastsla princippet om, at en model kun mé karakteriseret som vali-
deret p& de omrader, hvor der er gennemfgrt valideringstest, og at der til en models gyldighed altid
skal knyttes en ngjagtighed eller en usikkerhed.

Det vil eksempelvis sige, at en model, der kun er valideret mod trykniveaudata, kun har en do-
kumenteret gyldighed til simulering af trykniveauer, og oven i kgbet kun for de punkter, hvor der er
valideringsdata. En sddan model er ikke dokumenteret at vare gyldig ogsa fx til simulering af mi-
nimumsvandfgringer eller strgmningshastigheder i grundvandet. Den kan heller ikke pd forhdnd
antages at vere lige si god til at simulere trykniveauer pa andre punkter, end hvor den er valideret.
Til sidstnzvnte formal skal man gennemfgre nogle sted-afhangige tests ligesom beskrevet i afsnit
11.4.2 ovenfor.

11.5 ER KRAVENE TIL MODELVALIDERING UREALISTISKE I PRAKSIS?

Ovenstaende krav til modelvalidering er angivet ud fra ideelle fordringer til stringens. Hvis man
sammenholdt disse fordringer med dagens praksis i grundvandsmodellering ville det formentlig
vere et fatal af de eksisterende modeller, som kunne opn betegnelsen ”validerede modeller”. Det
betyder ikke ngdvendigvis at disse modeller er vaerdilgse, blot at deres palidelighed ikke er doku-
menteret, og at man derfor ikke bgr anvende dem som grundlag for stgrre beslutninger. For nogle
modellers vedkommende (hvor datagrundlaget eksisterer) kan der forholdsvist nemt gennemfgres
de relevante valideringstest.

I andre tilfelde eksisterer der ikke de relevante data til at gennemfgre de ideelle valideringstest.
Det kan fx dreje sig om en model, der patenkes anvendt til at vurdere konsekvenserne af en op-
pumpning. Séfremt der slet ikke eksisterer data for situationer med varierende oppumpning i det
pageldende opland kan det vare ngdvendigt at lave test pd sammenlignelige nabooplande, som be-
skrevet i afsnit 11.3 under differential split-sample test. Sddanne test kan aldrig blive sé stzrke som
test pa det “rigtige” opland, hvorfor konklusionerne af valideringstestene skal tages med visse for-
behold. Safremt der findes prgvepumpningsdata fra omradet, kan de styrke valideringsgrundlaget.

Séfremt valideringstestene viser, at modellen ikke opnér den gnskede ngjagtighed, skal man i
princippet ga tilbage til Trin 2 i modelprotokollen (etablering af hydrogeologisk tolkningsmodel, jf.
figur 0.2) og gentage hele processen, herunder vurdere om der er behov for yderligere feltdata. Al-
ternativt kan man renoncere pa ambitionsniveauet og eksplicit acceptere, at modellen har en mindre
ngjagtighed end oprindelig gnsket.

Selvom kravene til modelvalidering kan opfattes som ideelle og maske ikke altid nemme at op-
fylde i praksis, er det af afggrende betydning at veere stringent og rlig i angivelsen af en models
valideringsstatus. Ved at gennemgé valideringsfasen tvinges brugeren eksplicit til at overveje og
forsgge at dokumentere, hvor god en given model er, og hvor begrensningerne i dens anvendelse
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findes. Stringens omkring modelvalidering er altafggrende for trovardigheden af grundvandsmo-
deller i praksis. .
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Kapitel 12 MODELLENS REPRASENTATIVITET

Torben Obel Sonnenborg
Hydrologisk afdeling, GEUS

Ngglebegreber: Modelantagelser, modelbegransninger, modeltrovardighed, modelanvendelse

ABSTRACT: Nar modelkalibrering og —validering er gennemfgrt skal modellens reprasentativitet
vurderes. Dette inkluderer en vurdering af modelopsatning, hvor modellens begransninger skal
identificeres og praciseres. Modellens troverdighed som redskab til simulering af forskellige hy-
drologiske variable skal sd vidt muligt kvantificeres ud fra resultaterne af kalibrering og validering.
Desuden skal det specificeres, hvilke opgavetyper og typer af naturlige eller menneskeskabte pa-
virkninger, modellen vurderes at kunne behandle.

12.1 INDLEDNING

Nér modellen er opstillet, kalibreret og valideret, er den klar til at blive anvendt og producere re-
sultater, der kan opfylde formélet med modelarbejdet. Inden dette arbejde szttes i gang, eventuelt
af en anden part end udviklerne af modellen, skal modellens begransninger praciseres. Det skal
beskrives, hvilke simplificerende antagelser der er foretaget ved opstillingen af modellen, og hvor-
dan simplifikationerne pévirker anvendeligheden af modellen. Implikationer af kalibrerings- og
valideringsresultat skal beskrives. Det skal beskrives, hvilke opgavetyper modellen er i stand til at
Igse. Gennemgangen af modellens repraesentativitet vil med fordel kunne indga som grundlag for
fase 3 i modeludviklingen "Milep#l 3: Review af kalibrering, validering og usikkerhedsanalyser”
defineret i kapitel 17.

12.2  MODELANTAGELSER

Ved opstilling af en grundvandsmodel foretages der en reekke forenklinger af det naturlige system,
som er ngdvendig for kunne formulere problemet numerisk. Processerne, geologien, randbetingel-
ser, m.m. vil altid blive beskrevet pa en forenklet made, hvor graden af simplifikation dels afhzn-
ger af tekniske modelfaktorer, dels vurderinger af udbyttet ved en given grad af kompleksitet i for-
hold til formdlet med modellen. I det fglgende vil modelapproksimationer og forsimplinger med
resulterende implikationer for modelsimuleringerne blive eksemplificeret. Det skal ikke opfattes
som et forsgg pa at give en dekkende beskrivelse af mulige modelapproksimationer, da listen over
mulige forsimplinger er nzsten uendelig. Det er imidlertid hensigten, at de beskrevne eksempler
skal tjene til at bidrage med at anskueligggre, hvad hensigten og formalet med analysen af model-
lens reprasentativitet er.

12.2.1 Procesbeskrivelser

Der kunne teoretisk set benyttes distribuerede, fysisk baserede metoder til beskrivelsen af hvert en-
kelt af de involverede processer. Athengig af formalet med modelleringsarbejdet, vil det ofte vere
hensigtsmassigt at simplificere en eller flere af procesbeskrivelseme. I saddanne tilfzelde er det es-
sentielt at pracisere, hvilke processer der beskrives approksimativt, og hvilke implikationer det har
pé modellens resultater.
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I forbindelse med grundvandsmodellering vil der kunne anvendes forenklede procesbeskrivelser
pa primart fglgende omrader: (1) Strgmningen i den mattede zone, (2) Infiltration/eksfiltration
til/fra grundvandsspejlet, (3) Vandudveksling med vandlegemer sdsom sger, vandlgb og havet. I
det fglgende gives to eksempler pd modelantagelser, der relaterer sig til (1) og (2) ovenfor, og de
resulterende implikationer for modelanvendeligheden vurderes.

I det tilfzelde, hvor den mattede lagtykkelse af et frit magasin er stor i forhold til de s@sonmas-
sige fluktuationer af vandspejlet, kan det vere forbundet med en relativ lille fejl at benytte lig-
ningssystemet for et artesisk magasin, lign. (1.14), til at beskrive strgmningen i magasinet. Det skal
imidlertid pointeres, at modellen sandsynligvis vil vere uegnet til at beskrive et eventuelt oppump-
ningsscenarie fra det frie magasin, hvor den mattede lagtykkelse og dermed transmissiviteten &n-
dres betydeligt. Modellen vil med andre ord have begrensede anvendelsesmuligheder, hvilket skal
fastslas, sd misbrug af modellen undgas.

DK-modellens infiltrationsbeskrivelse (Henriksen et al., 1997) er et andet eksempel pa en pro-
cesforsimpling. Infiltrationen til grundvandszonen beskrives her vha. en selvstzndig boksmodel,
der pé basis af potentiel fordampning og en vandbalance for rodzonen beregner den aktuelle for-
dampning, hvorved nettonedbgren findes. Da nettonedbgren pafgres grundvandszonen direkte, vil
forsinkelsen gennem den umattede zone ikke kunne beskrives. Desuden vil @ndringer i grund-
vandsspejlets beliggenhed med denne beskrivelse ikke fa nogen indflydelse pa f.eks. den opadga-
ende strgmning fra grundvandet. Lgsningen for variablen af primer interesse (i dette tilfelde tryk-
niveauet i mattet zone) vil have indflydelse pé inputtet til modellen, infiltrationen (eller
eksfiltrationen). Denne dynamik kan ikke beskrives ved anvendelse af en ikke koblet beskrivelse af
de to processer. Der kan resulterende forventes ungjagtigheder i modelresultaterne, specielt i omra-
der, hvor grundvandsspejlet star hgjt (f.eks. vadomréder) og dybden til vandspejlet kan have stor
indflydelse pa stgrrelsen af den aktuelle fordampning.

12.2.2 Geometriske og geologiske forsimplinger

Valget af geometriske reprasentation af det aktuelle grundvandsmagasin vil naturligvis have stor
indflydelse pa modellens resultater (2D-, quasi-3D-, eller fuld 3D-model). Det skal derfor beskri-
ves, hvilken indflydelse den valgte oplgsning af magasinets rumlige variabilitet har pa typen af re-
sultater, modellen kan generere.

Det vil altid vere vanskeligt at beskrive den geologiske heterogenitet i en numerisk model. Ved
opstilling af modeller pa en skala over 10° m vil det normalt ikke vaere muligt at inkludere sma-
skalaheterogenitet eksplicit i modellen. Det er derfor ngdvendigt at antage, at det heterogene medi-
um kan beskrives ved effektive parametre, der udtrykker effekten af heterogeniteten.

F.eks. vil opsprakkede formationer (typisk opsprakket moreneler, opsprakket kalk) i hydrau-
lisk henseende blive behandlet som et a&kvivalent porgst medium (EPM). Derved forudsattes, at
det samlede system af sprekker og matrix kan beskrives ved ét s®t hydrauliske parametre (led-
ningsevne, magasinkoefficient, m.m.). Selv om vandfluxen gennem den opsprekkede formation i
gennemsnit kan beskrives tilfredsstillende ved passende valg af effektive parametre, vil det vere
tvivlsomt, om strgmningshastigheder eller oplgst stoftransport umiddelbart kan simuleres med den-
ne formulering, og der er derfor grund til at pointere, at modellen skal anvendes med varsomhed i
forbindelse med vurdering af f.eks. transporttider eller forureningstransport.

De samme forhold som anfgrt for det opsprekkede medium ovenfor ggr sig geldende for andre
typer af heterogenitet (f.eks. lagdelte formationer) om end i mindre udtalt grad. Her vil det ofte vz-
re muligt at inkludere en del af den forekommende heterogenitet, afh@ngig af hvilken geologisk
tolkningsmetode der anvendes, og pa hvilken skala tolkningen foretages. Det skal derfor fremga,
hvilken type tolkning der er anvendt, og hvorledes metoden forventes at influere pa modelsimule-
ringerne.
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12.2.3 Randbetingelser

De mest stabile randbetingelser, der kan anvendes i en numerisk grundvandsmodel, er de sidkaldte
fysiske grenser, som er karakteriseret ved veldefinerede strukture i systemet, som udggr naturlige
greenser for grundvandsstrgmningen. Lavpermeable bjergarter, vandlgb og havet er eksempler pa
naturlige fysiske grenser, der er velegnet som randbetingelser til den numeriske model. Det kan
imidlertid vaere vanskeligt at representere selv relativt veldefinerede graenser i en numerisk model,
hvilket nedenstdende eksempel illustrerer.

I DK-model Fyn (Henriksen et al., 1997), som omgives af havet langs hele periferien, er gren-
sen til havet anvendt som fastholdt trykrandbetingelse for samtlige beregningslag i modellen. Her-
ved introduceres to fejl: (1) Da modellen ikke inkluderer densitetseffekter, kan skillefladen mellem
fersk og salt vand ikke simuleres, og den pracise placering af modelranden er derfor ukendt. (2)
Kun trykniveauet i det gverste beregningslag burde vere fastholdt (for de gvrige lag burde en nul-
fluksbetingelse specificeres), men denne opsatning gav numeriske problemer og matte derfor for-
kastes. Valget af randbetingelse er dermed fejlbehaftet, og det konkluderes i rapporten, at der er
stor usikkerhed forbundet med simulering af forholdene tet pa kysten.

Ofte vil det ikke vare hensigtsmassigt at inddrage de fysiske graenser i modellen. I stedet kan
hydrologiske granser, som typisk udggres af grundvandsskel eller strgmlinier, anvendes. Disse
grenser vil imidlertid vere relativt let pavirkelige af indgreb i det naturlige system (f.eks. oppump-
ning eller kunstig vanding). Det er i dette tilfelde gnskeligt at fi kvantificeret gyldigheden af de
valgte randbetingelser, hvilket i forbindelse med oppumpning kan ggres relativt let ved anvendelse
af en simpel analytisk brgndlgsning, hvorved s@nkningstragtens rumlige udbredelse kan bestem-
mes som funktion af boringsplacering og oppumpet vandmangde. Som minimum skal det ggres
klart, at valg af hydrologiske randbetingelser kan resultere i begrensninger for modellens anvende-
lighed.

Tilsvarende problemer ggr sig gzldende, nar randbetingelser til en lokal model genereres af en
regional model. Da den opstrgms randbetingelse til lokalmodellen er genereret af regionalmodellen
(f.eks. fluxrandbetingelse), vil den lokale model kun kunne anvendes til analyser, der ikke inklude-
rer indgreb, som pévirker stgrrelsen af fluxen over randen. I modsat fald skal regionalmodellen an-
vendes igen til at generere nye randbetingelser.

12.3 MODELLENS TROV ZRDIGHED

Et godt kalibreringsresultatet udtrykt i overensstemmelse mellem observationsdata og simulerings-
resultater er ikke i sig selv et mél for hgj modeltroverdighed. Et acceptabelt kalibreringsresultat
kan godt resultere i et darligt valideringsresultat, og dermed har modellen ringe anvendelighed og
troverdighed. Det forventes imidlertid, at der er en sammenhang mellem kalibreringsresultatet og
valideringsresultatet. Et darligt kalibreringsresultat vil sandsynligvis resultere i et darligt valide-
ringsresultat, og det er derfor vigtigt, at kalibreringsresultatet er acceptabelt. Et darligt kalibrerings-
resultat kan vare resultatet af en ufuldstzndig kalibrering af modellen, anvendelse af en for simpel
model (f.eks. for grov distribuering af kalibreringsparametrene) eller fejl i den underliggende mo-
del (f.eks. den hydrogeologiske tolkningsmodel). Der er derfor grund til at betvivle modellens tro-
vaerdighed, hvis der er opndet et darligt kalibreringsresultat, og modellen bgr underkastet en analy-
se med det formél at opnd en bedre overensstemmelse mellem observeret og simuleret verdi i
kalibreringsperioden.

Trovaerdigheden af kalibreringsresultatet kan vurderes mht. de optimerede parametre. Hvis pa-
rametrene falder udenfor fysisk acceptable granser (se afsnit 10.4), vil modellens troverdighed re-
duceres. Det samme vil vere tilfeldet, hvis de optimerede parametre vurderes at vare forbundet
med stor usikkerhed, f.eks. udtrykt ved et bredt konfidensinterval eller lav modelsensitivitet.

Modellens trovaerdighed er i hgj grad relateret til resultaterne af valideringen. En generel darlig
reproduktion af malingerne vil naturligvis vere et udtryk for en upélidelig model. I de fleste tilfel-
de vil modellen imidlertid vere i stand til at simulere det fysiske system med variabel pracision. I
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nogle omrader vil data vare bedre reproduceret end i andre, ligesom en ikke-stationzr model kan
simulere systemets respons bedre til nogle tidspunkter end andre (svarende til f.eks. vad og tgr pe-
riode). Det er vigtigt at presentere, hvor/hvornar modellen giver ngjagtige resultater, og specielt
hvor/hvornir der er problemer. Det er muligt, at de upracise resultater optreeder i omrader eller
som fglge at hydrologiske input, som det er mindre vigtigt at fi beskrevet af modellen i forhold til
det aktuelle formal med arbejdet. P4 trods af relativt store afvigelser mellem observationer og si-
muleringsresultater, kan modellen derfor vere troverdig til Igsning af det aktuelle problem, hvori-
mod den ikke ngdvendigvis vil vare det til andre formal.

Selv om modellen ikke er i stand til at simulere eksempelvis det absolutte trykniveau korrekt i
kalibrerings- og valideringsperioden, kan den muligvis godt vare i stand til at reproducere variatio-
nerne i trykniveauet som fglge af arstidsvariationer i de hydrologiske input eller specificerede pa-
virkninger. Ofte vil det simulerede trykniveau i den situation vere forskudt op eller ned i forhold til
det observerede forlgb, og simuleringen kan derfor vurderes som rimelig til trods for at det rigtige
niveau ikke er ramt. Der vil derfor vare stor sandsynlighed for, at modellen kvalitativt kan forudsi-
ge systemets respons pa en given pavirkning (f.eks. gget grundvandsindvinding). Modellen kan
dermed give vigtige resultater om systemets relative endringer til trods for at den kvantitativt ikke
er i stand til at simulere systemet korrekt.

Darlige resultater i valideringen vil afdakke eventuelle problemer med modellens prediktive
evner (se kapitel 11). I de tilfzlde, hvor kalibreringsfasen gav god overensstemmelsen mellem ob-
servationer og modelsimuleringer, vil problemer med valideringsresultatet eller trovaerdigheden af
parameterestimaterne primart kunne tilskrives to faktorer: (1) Der kan vare problemer med over-
parametrisering (se kapitel 4 og 11). Der er derfor grund til at forenkle den formulerede model og
rekalibrere modellen (eventuelt med et darligere kalibreringsresultat til fglge). (2) Det kan vare et
udtryk for, at kvantiteten og/eller kvaliteten af datagrundlaget, hvorpé kalibreringen fandt sted, var
for ringe. Det vil derfor vare relevant at indsamle yderligere data, hvis kravene til modellens pree-
stationer skal bibeholdes. I modsat fald er det ngdvendigt at acceptere, at modellens palidelighed
vil vere begrenset.

124 MODELANVENDELSE

12.4.1 Typer af tilstandsvariable, der kan simuleres

Ngjagtigheden, hvormed en given type tilstandsvariabel forventes at kunne simuleres af modellen,
afhenger i hgj grad af, hvilke observationstyper, der indgik i kalibrering og validering, samt af,
hvor godt observationsdata blev simuleret i de to faser. Hvis f.eks. observationer af hydraulisk
trykniveau indgik i kalibreringen af modellen, og de opstillede kalibreringskriterier blev opfyldt for
denne datatype, vil det kunne forventes, at foruden trykniveauet vil fluxen gennem reservoiret
(jvnf. Darcys lov, lign. 1.6) kunne predikteres med en rimelig ngjagtighed. Til gengald vil det vare
svert at vurdere, hvor godt modellen vil kunne simulere f.eks. strgmningshastighed og stoftrans-
port. Dels kan der rejses tvivl om, hvorvidt de effektive parametre, der repraesenterer Darcys lov,
ogsd er optimale i forbindelse med transportberegninger. Dels vil den effektive porgsitet veare
ukendt. Det skal derfor beskrives, hvor pracist det vurderes, at relevante tilstandsvariable kan for-
udsiges af modellen, og det skal praciseres, hvilke typer anvendelse modellen er valideret til.

12.4.2 Skala hvorpa modellen arbejder

Skalaen, hvorpé en given tilstandsvariabel forventes at kunne simuleres med rimelig ngjagtighed,
skal ligeledes specificeres. Den rumlige diskretisering afggr, pa hvilken skala en given variabel kan
modelleres. F.eks. kan det ikke forventes, at den model med en cellestgrrelse pa 200 x 200 m kan
reproducere punktmélinger af vandmatning i umsttet zone. I bedste fald vil modellens resultat re-
praesentere et gennemsnit af vandindholdet indenfor cellen, og denne verdi vil vere bekostelig, ar-
bejdskrevende og tidskreevende at bestemme ud fra malinger. Man vil derfor veare i en situation,
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hvor det ikke skal forventes, at modellens resultat kan testet mod feltdata eller anvendes direkte til
forudsigelse af det virkelige systems tilstand i et givet punkt.

Andre variable vil vare reprasenteret pa forskellige skalaer, og det vil derfor vare hensigts-
messigt at kvantificere, pd hvilken skala de simulerede vardier kan reprasentere mélte vaerdier.
F.eks. vil ngjagtigheden, hvormed grundvandstilstrgmning til vandlgb kan bestemmes, vare en
funktion af oplandsstgrrelsen i forhold til cellestgrrelsen (jvnf. afsnit 10.2.2). Modellen skal derfor
ikke forventes at kunne beskrive eksempelvis @ndringer i minimumsvandfgring for vandlgbsstrek-
ninger med et lille opland (i forhold til cellestgrrelsen). I DK-model Fyn (Henriksen et al., 1997)
vurderes det, at oplandet skal have en stgrrelse pA mindst 50 km?, for at modellen kan simulere
vandudvekslingen med acceptabel ngjagtighed (cellestgrrelse pa 1 km?).

12.4.3 Hvilken type modellering kan modellen anvendes til?

Pa baggrund af den ovenfor beskrevne analyse af modellens antagelser, troverdighed, m.m. vil det
veere muligt at vurdere, hvilke typer anvendelser modellen kan have. I fgrste omgang skal det vur-
deres, hvorvidt modellen vil vaere egnet som fortolkningsvearktgj og/eller prognosevarktg;.

Kravene til modellen er mindst stringente, hvis den kun skal anvendes som fortolkningsvarktgj,
hvor en analyse af det fysiske systems sammenh@nge kan foretages. Der stilles ikke krav til mo-
dellens prediktive egenskaber, da den ikke skal kunne ggre rede for, hvordan det beskrevne system
udvikler sig eller reagerer pa hydrologiske pavirkninger, der afviger fra de aktuelle. Derfor vil en
velgennemfgrt kalibrering vere tilstraekkelig til, at modellen kan anvendes til at analysere eksem-
pelvis strgmningsretning eller modellens sensitivitet overfor de indgdende parametre.

Hvis modellen skal kunne anvendes som et prognosevarktgj, skal der desuden stilles krav til
modellens prediktive egenskaber. I fgrste omgang kan der vare tale om en undersggelse af, hvor-
dan det eksisterende system udvikler sig, hvis der ikke foretages ®ndringer i systemet. Gennemfg-
relse af en validering af modellen vil her vare en forudsetning for at kunne vurdere, hvor godt mo-
dellen vil egne sig til denne type anvendelse.

Hvis modellen ogsa skal kunne bruges til at kvantificere, hvilke konsekvenser alternative ind-
greb i systemet vil have (beslutningsvarktgj), bliver kravene til modellen yderligere skerpet. Dels
skal modellen vare robust overfor de patenkte indgreb (jvnf. diskussionen af procesbeskrivelser og
randbetingelser i afsnit 12.2.1 og 12.2.3). Dels vil en vurdering af modellens anvendelighed til
dette formal afhaenge af, hvilke typer af naturlige og menneskeskabte pévirkninger, den har vere
udsat for i kalibrerings- og valideringsfasen. Det vil eksempelvis vare en fordel, hvis der har vaere
inkluderet meget vade eller tgrre perioder, eller hvis prgvepumpningsforsgg alternativt nye borin-
ger/kildepladser er med i kalibrerings- eller valideringsperioden. Af andre pdvirkninger, som det vil
vere fordelagtigt at inddrage, kan navnes &ndringer i arealanvendelse, kunstig vanding, drening
og vandbygningsvarker (diger, d@mninger og andre konstruktioner).
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Kapitel 13 ANVENDELSE AF MODELLEN: VANDBALANCE,
GRUNDVANDSDANNELSE OG INDVINDINGSOPLANDE

Hans Jgrgen Henriksen
Hydrologisk afdeling, GEUS

Ngglebegreber: Referencekgrsel, udnyttelig grundvandsressource, kumulativ fordelingsfunktion,
kvalitetsmeassig og recipientmassig baredygtig ressource, management scenarier, grundvandsdan-
nelse, transport- og opholdstider, partikelbanemodel, sensitivitetsanalyse, usikkerhedsvurdering,
best estimate, Monte Carlo simuleringer

ABSTRACT: Beskrivelse af simuleringer i udbudsmaterialet. Valg af referencekgrsel. Demonstra-
tion af modellens anvendelighed ved gennemfgrelse af et begrenset antal simuleringer. Brug af
model som prognosevarktgj. Vurdering af den udnyttelige grundvandsressource. Beskrivelse af
grundvandsdannelse med kumulativ fordelingsfunktion. Afgraensning af omrader med opadrettede
eller nedadrettede gradienter. Vurdering af grundvandsdannelse til gvre og dybe magasiner. Af-
grensning af grundvandsdannende oplande ved 3D partikelbanesimuleringer. Vurdering af trans-
porttider og opholdstider. Metoder til beskrivelse af usikkerheden i forbindelse med simulerings-
scenarier.

13.1 INDLEDNING

Det er vigtigt, uanset hvilke typer undersggelser der skal foretages, at de simuleringer der skal ud-
fgres med en grundvandsmodel er relativt udfgrligt beskrevet i udbudsmaterialet (og i formalet) og
at de er afgrensede i antal, og precist beskrevne med hensyn til:

1. Definer antal simuleringsscenarier og typen pé disse (fx scenarier med forskellige kombina-
tioner af pumpeydelser incl. evt. tidslig variation, patrykte klimavariationer etc.); det er vig-
tigt her at specificere hvilke udtrek der skal foretages fra simuleringsscenarierne, fx pavirk-
ning af trykniveau (afs@nkning), pavirkning af vandfgring (minimumsvandfgring) og
fastleggelse af relationer mellem grundvandsdannende oplande og enkelte kildepladser.

2. Specificer hvilket hydrologisk dataszt og tidsperiode der skal anvendes (fx en gentagelse
eller genanvendelse (“recykling”) af kalibrerings- og valideringsperioden eller en udvalgt
delperiode). Beskriv at der fx gnskes gennemfgrt simuleringer ud fra @ndret nettonedbgr,
eller at nedbgren skal korrigeres i simuleringerne.

3. Beskriv hvordan fglsomhed og usikkerhed skal hdndteres og indga i simuleringerne

Der bgr valges en referencekgrsel som de gvrige simuleringer kan relateres til. Denne reference-
kgrsel kan vare baseret pa enten en situation uden vandindvinding eller en situation med nuvaren-
de vandindvinding. Referencekgrslen bgr omfatte en udvalgt periode, og det kan evt. besluttes at
genanvende en udvalgt periode, med henblik pé at arbejde pa de samme veldefinerede klimatiske
betingelser. Krav til en passende opvarmningsperiode (jf. kapitel 9) bgr naturligvis honoreres ved
dimensionering af beregningsperioder.

Fgrste trin kan vere at lave en simulering med modellen for referencekgrslen. De gvrige simule-
ringer kan i sé fald sammenlignes med denne. Referencekgrslen kan med fordel udvelges sa den
klimatisk svarer til kalibrerings- og simuleringsperioden, men med en simulering hvor vandindvin-
dingen nulstilles (altsa en kgrsel uden oppumpning). En anden mulighed er at benytte en reference-
kgrsel med de nuvzrende oppumpningsforhold. Referencekgrslen bgr fastleegges sa der er enighed
om denne mellem modellgr, rekvirent og evt. reviewer, fgr simuleringsscenarierne udarbejdes.
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Andet trin bestdr efterfglgende i at kgre modellen med nogen fé udvalgte scenarier med ®ndrede
oppumpnings-, klima- og arealanvendelsesscenarier, med henblik pd i fgrste omgang at praesentere
og demonstrere modellens anvendelighed som et veerktg;j til at beskrive forskellige typer pavirknin-
ger overfor rekvirenten. Kapaciteten kan typisk omfatte simuleringer af:
Grundvandsressourcevurdering og vandbalanceforhold
Afgrensning af omrader med opadrettede- eller nedadrettede gradienter
Grundvandsdannelse til gvre grundvandsmagasiner
Grundvandsdannelse til dybe magasiner
Grundvandsdannende oplande og indvindingsoplande til magasiner og/eller kildeplad-
ser/boringer

o Transport- og opholdstider i forskellige grundvandsmiljger

e Sensitivitets- og usikkerhedsvurdering
Disse simuleringsscenarier skal efterfglgende sammenlignes, dokumenteres og drgftes, for der gen-
nemfgres yderligere scenarier. De yderligere simuleringskgrsler bgr i gvrigt omfatte mere ekstreme
pavirkninger af det hydrologiske system, med hensyn til afgrensning af en bred vifte af randbetin-
gelser.

Traditionelt har det veret mest almindeligt at benytte modeller som prognosevarktgj der be-
skriver den fremtidige tilstand for et grundvandssystem i form af “absolutte” resultater (fx med
kvantificering af baredygtig udnyttelig grundvandsressource), i stedet for “relative” resultater (med
identifikation af fx hvilken fremtidig kildepladsplacering eller fordeling af indvendingen over en
rekke kildepladser, der medfgrer den mindste “reduktion” i fx vandfgringen ved for et udvalgt
vandlgbssystem). Normalt vil en model kunne simulere pavirkningen af et givent system vasentligt
mere pracist med beregning i “relative” stgrrelse, end den vil i forhold til “absolutte” stgrrelser.
Det er derfor serligt vigtigt at kunne satte tal pa ngjagtigheden og troverdigheden af simulerings-
resultater ved en numerisk grundvandsmodellering, siledes at modellens “anvendelighed” i forbin-
delse med den videre brug (management beslutninger) er klart forstdet hos brugeren. Simuleringer
af behov for reguleringer af fx udvaskningen af nitrat, eller afvargetiltag overfor punktkilder udggr
eksempler pa “absolutte” simuleringer, ligesom at vurderinger af grundvandsressourcens stgrrelse
ligeledes tilhgrer denne kategori.

13.2 GRUNDVANDSRESSOURCEVURDERING OG VANDBALANCEFORHOLD

Nér en model er kalibreret og valideret pa baggrund af historiske data typisk af 10 ars varighed, er
den egnet til simuleringer af grundvandsressourcens stgrrelse og vandbalanceforhold, pé et detalje-
ret ("high fidelity””) niveau.

Simuleringer gennemfgres ved at kgre modellen frem med de tilpassede og kalibrerede parame-
tre, og patvinge modellen en hydrologisk belastning. Der kan her benyttes inputdata i form af fx
nedbgr- og fordampningstidsserier, der repraesentere fremtidige klimaforhold, men det kan ogsd
velges at genanvende en relevant delperiode (Henriksen et al, 1998). Fremtidig @ndret udnyttelse
af grundvandsressourcen bgr si vidt muligt inddrages.

Management scenarier vil som regel besta af kombinationer af forskellige pumpeydelser, klima-
forhold og evt. arealanvendelse, med en fordeling pé forskellige eksisterende eller fremtidige kil-
depladsplaceringer, der opfylder et givent mél. Dette mal kan vare at forgge eller optimere den
samlede ressource-udnyttelse i et omrdde, at optimere eller reducere pavirkningen fra vandindvin-
ding pa fglsomme overfladevandsrecipienter eller vidomréader, at begrense risikoen for saltvands-
indtrengning eller —optrengning fra saltholdige geologiske lag og at vurdere den nuvarende og
fremtidige udvikling i vandkvalitet, som fglge af naturligt forekommende stoffer og miljgfremmede
stoffer i et omrade, med henblik p& fx vurdering af restressourcen af rent vand (eller forurenede
ressourcer).

Vurdering af den udnyttelige grundvandsressource under hensyn til vandkvalitet, recipientpa-
virkning mm. er en kompliceret og til dels politisk bestemt “gvelse”. I forbindelse med “Klassifice-
ring af grundvandsressourcen” (Miljgstyrelsen, 1995) foreligger der en metodik til kvantificering af
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grundvandsmangden, med bestemmelse af maksimalt udnyttelig grundvandsressource og bazre-
dygtig ressource. Den her anbefalede metode er baseret pad en massebalance for grundvandssyste-
met, hvor input (=grundvandsdannelsen) bestemmes udfra output (=oppumpning + vandlgbsaf-
strgmning + evt. underjordisk afstrgmning til fx havet). Kernen i en opggrelse af
grundvandsressourcens stgrrelse er dermed en bestemmelse af “grundvandsdannelsen” til de pri-
meare magasiner, hvorfra stgrstedelen af vandindvindingen foretages. Der er imidlertid et problem
ved denne metodik, idet der, bortset fra udnyttelse af grundvandsressourcen for frie magasiner fx
hedesletteomrader, ikke findes en “unik” lgsning. Jo stgrre ‘vandindvinding, desto stgrre grund-
vandsdannelse og dermed en stgrre ressource. Herefter skal der foretages fradrag i forhold til na-
turlige og miljgfremmede stoffer, men stgrrelsen af dette fradrag kan vere vanskelig at kvantifice-
re, siledes at metoden rummer en fare for at overvurdere ressourcens stgrrelse i omrader med
intensiv vandindvinding, uden at tage hensyn til en evt. overudnyttelse af ressourcen, som fgrst vi-
ser sig maske mange ar efter at systemet er bragt ud af balance.

I forbindelse med DK-modellen (Henriksen et al, 1998) og i synopsis for den afsluttende te-
marapport om vandets kredslgb er der derfor foresldet en ny metode, hvor der i stedet for den aktu-
elle grundvandsdannelse tages udgangspunkt i den “naturlige grundvandsdannelse” uden vandind-
vinding. Denne kan meget let vurderes i omrdder hvor der foreligger en kalibreret og valideret
grundvandsmodel, ved blot at lave en kgrsel uden oppumpning. Det giver fglgende metodik til vur-
dering af beredygtig grundvandsressource:

Simulering af grundvandsdannelse til de magasiner Vurdering af stgrrelse (i %) af den del af grundvands-
der i dag udnyttes ved en kgrsel uden oppumpning og dannelsen til de primare magasiner der i dag er forurenet

simulering af vandlgbsafstrgmning for denne tankte
situation (referencekgrsel). Bestem kumulativ forde- » stoffer. Denne del fratrekkes bidraget bestemt under 1.

med naturligt forekommende stoffer og miljgfremmede

lingsfunktion for grundvandsdannelsen under hensyn Kan ggres indenfor OSD omrider, kommuner eller vil-

til sdvel variabilitet i inputdata og parameterveerdier. kérlige polygoner (som afgrenser problemomraderne)

v

Gennemregning af et antal scenarier med forskellig

vandindvinding hvorved grundvandsdannelse og re- Kvalitetsmassig

lationer mellem oppumpning og pavirkning af vand- baredygtig
Igbsafstrgmning (fx minimumsvandfgring) kan fast- ressource
legges ved nuvzrende og tenkte indvindings- (kumulativ fordeling)

scenarier.

v

Vurder den acceptable vandfgringspévirkning som
fglge af vandindvinding. Hvilken vandlgbspavirk-
ning er gkologisk acceptabel af hensyn til habitat-
kvalitet i forhold til en situation uden vandindvin-
ding. Afbild max pévirkning (i % af uplvirket
medianminimum) pa et GIS tema som funktion af
oppumpningsscenarie (udnyttelsesgrad).

Vurder betydning af ®ndringer i arealan-
vendelse for grundvandsdannelsen (%
@ndring i grundvandsdannelse). Korriger
recipientmassig og kvalitetsmassig ba-
redygtig ressource herudfra

I

Recipientmassig
baredygtig
ressource

(kumulativ fordeling) om forureningens udvikling

Lav et kvalificeret skgn der fremskriver den del af grund-
vandsressourcen der i 4r 2035, 2050 og 2100 ma antages
forurenede, pa baggrund af belastning og simple antagelser

Figur 13.1 Vurdering af udnyttelig grundvandsressource
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Numeriske grundvandsmodeller kan bidrage til kvantitative beskrivelser af grundvandsdannelsen,
men langtids-gennemsnitsverdier er fglsomme i forhold til 1&ngden af perioden der midles over og
starttidspunktet for simuleringsperioden.

En pragmatisk metode at lgse dette problem péa kan vare at foretage en tilfeldig” udvalgelse
af data til simuleringen, pa baggrund af historiske data for fx en 20 ars periode. Hvis det fx antages
at en “tredrs-periode (=36 maneder)” er den relevante “kritiske lengde pd simuleringsperioden”, og
den fgrste méned i simuleringsperioden er januar, sé bestdr metoden i at tilfzldigt at generere et tal
mellem 1 og 20, og velge den tilsvarende januar méaned fra 20 ars perioden. Herefter genereres et
tilfeldigt tal for februar og der veelges data fra denne maned i 20 ars perioden. Dette gentages indtil
der foreligger en enkelt randomiseret realisation med en lengde p& 36 maneder (samt desuden data
for en initialperiode fx 1-3 ar, athengigt af fglsomhed overfor initialverdier, genereret pa tilsva-
rende vis), hvorefter modellen kgres og der foretages udtrek af grundvandsdannelsen for 3-
arsperioden (performance indikator).

Herefter genereres en ny realisation for den 3-drige simuleringsperiode (incl. data for initialpe-
rioden), og der laves endnu en simuleringskgrsel og udtrekkes grundvandsdannelse (performance
indikator) for realisation nr. 2. Denne procedure bgr gennemfgres et stort antal gange (fx 100), sd
de beregnede performance indikatorer kan rangordnes og tilknyttes sandsynligheder. Herudfra kan
der beregnes en kumulativ fordelingsfunktion med henblik pa vurdering af grundvandsdannelse
med en given sandsynlighed (figur 13.2).

Kumulativ fordelingsfunktion af simuleret
grundvandsdannelse

Sandsynlighed

Grundvandsdannelse uden oppumpning (mill. m3/ar)

Figur 13.2 Eksempel pi kumulativ fordelingsfunktion for grundvandsdannelsen her angivet i mill. m*/4r
(Middlemis, 2000). Kurven viser at der er ca. 10 % sandsynlighed for at grundvandsdannelsen er mindre end
13 mill. m*/4r. Der er 10 % sandsynlighed for at grundvandsdannelsen er stgrre end 24 mill. m*/r.

Den resulterende kumulative fordelingsfunktion, se figur 13.2, giver vandressourceforvalteren mu-
lighed for at kvantificere risikoen for at fastsatte en bestemt verdi for den baredygtige ressource,
ligesom at brugere af modellens resultater far bedre indsigt i grundlaget for vurderingen af grund-
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vandsressourcens stgrrelse. Metoden vurderes at vere et vaesentligt fremskridt i forhold til nuva-
rende metodikker baseret pa et “deterministisk” estimat af grundvandsdannelsen (Middlemis, 2000;
Merrick, 2000). Den kumulative fordelingsfunktion og estimatet pa den afledte totale grundvands-
dannelse forudszttes opdateret sifremt den numeriske model for et givent omréde forbedres og evt.
udvides til at dekke en lengere simuleringsperiode. Denne approach kan benyttes for et helt
grundvandsmagasin, eller mindre delomrader indenfor modelomradet.

Usikkerhed pa fx nedbgrsinput kan inddrages ved at afbilde kurver svarende til fx +5, +10 og
+20 % stgrre nedbgr pa diagrammet, ligesom at der kunne udarbejdes forskellige kurver svarende
til forskellige “konceptuelle modeller” med forskellige parameterkombinationer som kan antages
lige sandsynlige.

Hvis den relevante tidshorisont er meget lang (fx mere end 10 ar i stedet for de 3 ér i eksemplet
ovenfor) sd kan det overvejes i stedet at lave en stationer simulering. I dette tilfzlde skal der gene-
res gennemsnitsvardier for pavirkningerne af systemet (fx nedbgr og vandindvinding) med henblik
pa multiple kgrsler for “tgrre”, “normale” og “vade” forhold. Disse gennemsnitsvaerdier udvalges
bedst udfra kumulative fordelingsfunktioner for hver enkelt type pavirkning. De valgte sandsynlig-
hedsmarkgrer bgr aftales pa forhand (fx 20 %, 50 % og 80 %).

13.3 AFGRAENSNING AF OMRADER MED OPADRETTEDE- ELLER NEDADRETTEDE
GRADIENTER

Kendskabet til de grundvandsdannende omraders beliggenhed er et afggrende forhold ved vurde-
ring af et grundvandsmagasins risiko for at blive forurenet med stoffer, deponeret eller anvendt ved
jordoverfladen. I grundvandsdannende omréader er der en nedadrettet vandbevagelse, hvorimod der
i udstrgmningsomrader er opadrettet vandbevagelse.

Tredimensionale grundvandsmodeller er i hgj grad baseret pa netop at beskrive grundvandets
strgmning i og mellem grundvandsfgrende lag. Modeloutput vil blandt andet vare et arealdistribue-
ret grundvandspotentiale for de enkelte lag. Afhangigt af hvor avanceret den enkelte model er, kan
udstrgmning til vandlgb, vddomréder, sger, fjorde og havet beskrives og analyseres.

I forbindelse med Miljgprojekt 553 (Henriksen et al., 2000) er en modelbaseret afgreensning af
omrader med opadrettede og nedadrettede omrader nzrmere belyst for 3 omréder (@stfyn, Ejstrup-
holm og Sneum & oplandet). Det konkluderes udfra den afprgvning at kortleegning af infiltrations-
og udstrgmningsomrader kan ske rimeligt precist, sifremt der indsamles forholdsvis detaljerede
synkronpejlinger i et stort antal boringer filtersat i bide gvre og dybere magasin. Ved brug af en 3D
grundvandsmodel vil den samme afgra@nsning kunne opnas ved et ferre antal pejlinger, ligesom at
konsekvenser af @ndringer i indvinding, nettonedbgr og arealanvendelse for gradientforholdene vil
kunne vurderes med en grundvandsmodel.

13.4 GRUNDVANDSDANNELSE TIL @VRE MAGASINER
Den arealdistribuerede grundvandsdannelse kan ikke kortleegges ved hjelp af simple metoder men

forudsatter en grundvandsmodel incl. en god rodzonemodel (Henriksen et al., 2000). I figur 13.3
er vist et eksempel Esbjergmodellen.
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Figur 13.3 Eksempel pa simulering af grundvandsdannelse til gvre grundvandsmagasin for Esbjergmodellen
(grundvandsdannelse i mm/r). I det mgrkegrd omrade er grundvandsdannelsen i stgrrelsesordenen 300-500
mmv/ar. I det hvide omréider sker der ingen grundvandsdannelse til de gvre magasiner (udstrgmningsomréde).
Figuren viser resultat for beregningslag nr. 4 svarende til kote —10 m.

Som n&vnt i det foregdende afsnit kan det anbefales at presentere resultater jf. principperne i en
kumulativ fordelingsfunktion i stedet for “deterministiske” vardier. En mulighed kunne her vere
udover plottet vist i figur 13.3 ogsé at vise den arealfordelte grundvandsdannelse som svarer til en
under-/overskridelsessandsynlighed pa 0.1/0.9 for hermed at fastholde en risiko-baseret beskrivel-
se. Salenge der blot er behov for input til detailkortleegning er dette dog formentlig “at skyde gra-
spurve med kanoner”, hvor man i fgrste omgang vil kunne “’klare sig” med at kende fordelingen af
grundvandsdannelsen indenfor fx et omrade med serlige drikkevandsinteresser svarende til p=0.5.

13.5 GRUNDVANDSDANNELSE TIL DYBERE MAGASINER

I forhold til beskrivelsen i afsnit 13.4 sd er den arealdistribuerede grundvandsdannelse til dybe ma-
gasiner langt mere athangig af forskellige parameterverdier, konceptuel model end af inputvaerdi-
er. I figur 13.4 er vist et eksempel for Esbjergmodellen der illustrere denne forskel (der er vist
grundvandsdannelsen til et niveau der stort set svarer til Ribe Formationen).
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Figur 13.4 Eksempel pa simuleret grundvandsdannelse til dybt magasin for Esbjergmodellen. Grund-
vandsdannelse i mm/dr til lag 8 i modellen svarende til Ribe Formationen. I det centrale omride er grund-
vandsdannelsen til Ribeformationen 100-200 mm/ir. I et par enkelte omrider midt i modelomradet og langs
den sydlige rand ses grundvandsdannelser i stgrrelsesordenen 300-400 mm/ér. I den vestlige del er grund-
vandsdannelsen til lag 8 mere begraenset (0-50 mm/ar).

I forbindelse med arbejdet med indsatsplaner vil det vaere en mulighed at anvende Monte Carlo
metodik (metode til gennemfgrelse af stokastiske analyser hvor fx heterogenitetsforhold og usik-
kerhed pd randbetingelser inddrages ved realisationer af parameterverdier pad baggrund af et be-
grenset antal statistiske parametre — ved metoden prasenteres modelresultater som sandsynlighe-
der) sammen med invers modellering til at beskrive sdvel rumlige variationer i dyb
grundvandsdannelse samt kumulative fordelingsfunktion der beskriver de tidslige variationer fra ar
til 4r, som et grundlag for arbejdet med indsatsplaner og design af moniteringssystemer for indsats
omréder, se afsnit 13.8.

13.6 GRUNDVANDSDANNENDE OPLANDE OG INDVINDINGSOPLANDE TIL
MAGASINER OG/ELLER KILDEPLADSER/BORINGER

Med 3D partikelbanemodel kan der foretages en analyse af indvindingsoplande og infiltrationsom-

rader til de enkelte vandverkers kildepladser samt foretages vurdering af opholdstider (grundvan-
dets alder) i forskellige deklag, grundvandsmagasiner og til kildepladser og indvindingsboringer.
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Indvindingsopland i det filtersatte magasin (IDFM)

Indvindingsboring

Infiltationsomride

Indvindingsopland

Simpelt homogent magasin

Infiltrationsomréide
 —

Stagnationspunkt Indvindingsboring

Snit A-A
Indvindingsopland i det filtersatte magasin (IDFM)

Indvindingsopland

Indvindingsopland i det filtersatte magasin (IDFM)

Infiltationsomride

Indvindingsboring

Strgmretning i

SnitB-BY @vre magasin

Strgmretning i
dybere magasin

Indvindingsopland

To lags magasin system

Infiltrationsomride

SnitB-B

Indvindingsopland i det filtersatte magasin (IDFM)

Indvindingsopland

Figur 13.5 Definition af indvindingsopland og infiltrationsomrade (Henriksen et al, 2000). Figuren til venstre
viser situationen for et vestjysk sandomrdde uden gennemgiende lerlag (boringen er filtersat i et begraenset
interval, og indvindingen er i dette tilfelde begrenset). Figuren til hgjre viser situationen for et tolags maga-
sinsystem.

De forskellige modelkoder har noget forskellig funktionalitet (se bl.a. Henriksen et al, 2000 og ka-
pitel 5 for en n®rmere beskrivelse), men i de fleste tilfelde er det forholdsvist let at producere de
ngdvendige simuleringer, forudsat at modellen er kalibreret og valideret. Nogen koder kan tilmed
handtere sével afvikling af strgmningsmodel og partikelbanemodel “stokastisk”.

Partikelbanesimuleringer er en god “illustrator” som er forholdsvist forstaeligt for folk der ikke
til dagligt arbejder med grundvandsmodeller. Der er imidlertid igen en fare ved at aflevere et “de-
terministisk” indvindingsopland, og det anbefales at man i stedet foretager en eller anden form for
usikkerhedsvurdering, sdledes at betydning af input, parametre, konceptuel model og evt. diskreti-
sering af modellen (skjulte modelfejl som er szrligt vigtige i forbindelse med partikelbanesimule-
ring). Visse programmer giver muligheder for forskellige fangst options” mm (altsd mulighed for
specifikation af at fx alle partikler der rammer en kasse med oppumpning antages at havne i borin-
ger eller en anden antagelse). Praesenter evt. betydning af sddanne valg.

I forhold til en 3D grundvandsmodel forudsetter partikelbanemodeller at modellag er reprea-
senteret som “true layers” altsd med beskrivelse af fx bund af de enkelte lag i modellen og en
egentlig 3D beskrivelse. Det er derfor ikke alle strgmningsmodeller der er egnede til umiddelbart at
anvendes til efterfglgende partikelbanesimulering, og partikelbanesimuleringer bgr derfor formule-
res i formélet, sdledes at konceptuel model samt valg af kode kan nermere overvejes i dette per-
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spektiv, ligesom en fornuftig “robust” diskretisering af modellen skal overvejes, sa partiklerne ikke
“forsvinder” i evt. interne massebalancefejl. Betydning af antal partikler der “initielt” eller i hvert
tidsskridt sendes afsted i modellen i fx det gverste lag bgr ligeledes vurderes. Endelig bgr bereg-
ningsperioden valges sa en vaesentlig del af samtlige “’startede” partikler er ndet frem til en boring,
et vandlgb, et dreen eller en anden randbetingelse (typisk 500-1000 ar).

13.7 TRANSPORTTIDER OG OPHOLDSTIDER I FORSKELLIGE GRUNDVANDSMILI@ZER

Transporttiden er en vasentlig stgrrelse i forbindelse med zonering, ikke fordi den er et godt
mal for den generelle naturlige beskyttelse, men fordi det er ngdvendigt at kende transporttiden sa-
fremt vandkvalitetsdata eller aldersdateringer skal inddrages i forbindelse med kvalitetssikring af
en konceptuel model eller en opstillet grundvandsmodel. Transporttiden har desuden betydning for
muligheden for sorption, nedbrydning og dispersion af en given forurening for stoffer, selvom der
for mange stoffer mangler viden omkring disse forhold i naturlige grundvandsmagasiner.

Brugen af sddanne metodikker er nermere illustreret for Svendborg omrédet og Varby 4 i et
notat om kvelstof og vandmiljgplan 2, download notat fra: www.vandmodel.dk .

13.8 FGLSOMHEDS- OG USIKKERHEDSANALYSER

En fglsomhedsanalyse er en analyse af simuleringsresultaternes fglsomhed overfor ®ndringer i ka-
libreringsparametre og andre modelantagelser, fx randbetingelser, hydrauliske parametre og tolk-
ning af geologien. Ved en fglsomhedsanalyse analyseres fglsomheden overfor den enkelte usikker-
hedskilde enkeltvis.

En usikkerhedsanalyse er en systematisk analyse af forskellige usikkerhedskilder (fx klimadata,
hydrauliske parametre og geologiske tolkninger) og deres samlede indflydelse pa usikkerheden af
simuleringsresultaterne.

Ved grundvandsmodellering bgr der som et minimum gennemfgres fglsomhedsanalyser. Af-
hzngig af opgavens malsztning bgr det desuden overvejes at gennemfgre mere systematiske usik-
kerhedsanalyser.

Usikkerhedsvurderinger bgr tage udgangspunkt i en vurdering og indragelse af fglgende usik-
kerhedskilder:

e Usikkerhed pa input variable sdsom klimadata.

e Usikkerhed pd geologisk tolkning, lagfglger mv. (kategoriske datatyper)

e Usikkerhed pa hydrauliske parametervardier i geologiske mv. lag (kontinuerte datatyper)

e Usikkerhed pid modellens procesbeskrivelser

I praksis er det endnu ikke muligt at lave usikkerhedsanalyser, som tager hensyn til alle disse for-
skellige usikkerhedskilder. Safremt der anvendes invers modellering er det rimeligt nemt at lave
usikkerhedsvurderinger, forarsaget af usikkerhed pa parametervaerdierne (fx Christensen, 1998;
Christensen and Cooley, 1999). Med Monte Carlo metodikker kan man derudover indrage usikker-
hed pa input variable (fx Refsgaard et al., 1998). Derimod findes der endnu ikke eksempler pa
hvordan usikkerhed pé& fx geologiske tolkninger og modellens procesbeskrivelser indrages pa sy-
stematisk vis. Der er dog en mulighed for at opstille forskellige alternative geologiske tolkninger
og eller procesbeskrivelser, kalibrere og validere hver af disse og pd den mide inddrage denne
usikkerhed.

Mangel pa velbeskrevne metoder til omfattende usikkerhedsvurderinger bgr imidlertid ikke forhin-
dre at simplere metoder anvendes. Resultaterne fra de simplere metoder skal blot tages med visse
forbehold med hensyn til de absolutte talstgrrelser.

Usikkerheder pa simuleringer athenger for det fgrste af modellens trovardighed og her er det
naturligvis modellens valideringsresultat (kapitel 11) der udggr grundlaget for savel en kvalitativ
vurdering og i gvrigt input til fx konfidensintervaller og fordelingsfunktioner af udvalgte vigtige
modelparametre, sfremt det velges at foretage stokastiske simuleringer ved fx Monte Catlo tek-
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nikker med strgmningsmodel, partikelbanemodel og evt. stoftransportmodel. Herved kan de usik-
kerheder der vedrgrer hydrauliske parametervaerdier indgé direkte i simuleringsscenarier (beregne-
de modeloutput).

Huvis der ogsa skal settes usikkerheder pé betydningen af geologisk tolkning, lagfglger og mo-
dellens procesbeskrivelser, kan man som navnt velge at opstille et antal alternative konceptuelle
modeller. Hver af disse modeller skal sa kalibreres og valideres fx ved hjzlp af invers modellering,
saledes at “spzndvidden” i kalibrerings- og valideringsresultat for lige sandsynlige” modeller kan
kvantificeres. Herefter kan fx ressourcens stgrrelse opggres med hver enkelt konceptuelle model og
betydningen heraf kan vurderes.

Usikkerheden pé inputvariable kan normalt indga ved at der gennemfgres simuleringer af fx
grundvandsdannelsen med inputvardier der svarer til fx 95 % konfidensgranser for fx nettonedbg-
ren, tal som evt. kan beregnes ved n@rmere analyser af inddatavardier (nedbgr, fordampning mm.).
En anden mulighed er at rangordne output beregnet med forskellige inputvardier, parametre mm.
og bestemme udvalgte fraktilvaerdier (udfra kummulativ fordelingsfunktion af fx beregnede grund-
vandsdannelser for en arrkke eller for forskellige parameterkombinationer).

Handtering af usikkerhed kan sdledes behandles med en rakke forskellige metoder (U.S.Army
Corps, 1999):

1. “Best estimate” incl. sensitivitetsanalyse

2. Bracketed ranges” (udvalgte end-members)

3. ”Systematisk” usikkerhedsanalyse

Metode (1) indebarer en kobling med resultater af en sensitivitetsanalyse, med henblik pi at
benytte en vifte af forskellige akvifer-parametre.

Metode (2) indebzrer at der udvzalges to eller flere “konceptuelle modeller” eller kalibreringsre-
sultater svarende til forskellige parameterkombinationer. Resultaterne af disse bgr “indhylle” det
samlede problemkompleks’ variabilitet. Indhylningsmetodik giver rekvirenten en bedre forstielse
af den overordnede modelperformance, svarende til usikkerhed pa parametervardier.

Metode (3) bestar i at benytte fx invers modellering og/eller Monte Carlo metodik, til en syste-
matisk analyse af modelresultater. Parameter- og inputvardier skal her gives en variationsramme
(sandsynlighedsfordeling) og resultater returneres som en variationsramme (sandsynlighedsforde-
ling). Beregningstid og analyseniveau ved denne typer metodikker er langt mere omfattende end
(1) — (2). Fortsat stigende beregningshastigheder pd computerhardware og softwareudvikling ggr at
disse metoder i lgbet af de nermeste &r forventes mere udbredte end de er i dag.

Monte Carlo simulering omfatter fglgende protokol:

e udvzlgelse af vigtige parametre udfra sensitivitetsanalyse eller invers modellering

e statistisk karakterisering af parametre (fx normal-, log-normal-, trekants- eller uniform- for-

deling)

¢ lav en masse kgrsler
I beregningerne kaldes hver “sampling” af parameterkombinationer for en realisation. F& hundrede
kgrsler antages ofte tilstreekkeligt med henblik pd vurdering af middel respons. I forbindelse med
ekstremvardianalyser kraves et stgrre antal realisationer for ngjagtigt at kvantificere usikkerheder-
ne. Man kan velge at "post-konditionere” realisationerne, ved at teste hver enkelt benyttende et el-
ler andet kriterium (fx kalibreringsstatistik, transporttider mv.). Der findes desuden metoder til at
reducere antallet af kgrsler og bibring samme kvalitet i resultaterne (fx Latin Hypercube Sampling).

Sammenfattende kan det konkluderes at usikkerheder forekommer som fglge af vores ikke
komplette kendskab til det fysiske system. Monte Carlo metoden giver mulighed for at adressere
denne usikkerhed. I praksis samples” input parametre til modellen efterfulgt af en simuleringskgr-
sel med disse parametervardier. Resultaterne beregnes og kan anvendes til fx risiko vurdering,
cost-benefit analyser mm. Det er ngdvendigt at gennemfgre et tilstraekkeligt stort antal simulerin-
ger. Resultater praesenteres ofte ved kumulative fordelingsfunktioner (pé engelsk cdf plot), kom-
plementar fordelings funktion (1-p, pa engelsk ccdf plot), eller sandsynligheds densitets funktion
(pa engelsk probability density function: pdf plot), se fx Ruskauff (1998).
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Kapitel 14 RAPPORTERING AF MODEL OG RESULTATER

Hans Jgrgen Henriksen
Hydrologisk afdeling, GEUS

Ngglebegreber: Modelrapport, excecutive summary, modelabstract, modelarkivering, modelteknisk
approach, hydrogeologisk tolkningsmodel, modelstudieplan og kalibreringsjournal.

ABSTRACT: I forbindelse med et omfattende modelarbejde anbefales det at der udarbejdes en
standardiseret modelrapport, excecutive summary, modelabstract og foretages arkivering af model-
setup med indberetning til landsdekkende model metadatabase. Modelrapporten skal klart doku-
mentere omfanget af den nuvarende systemforstaelse, kalibrerings- og valideringsresultatet, betyd-
ning af usikkerheder pa input, parametre, processer og konceptuel model for simuleringsresultater
og evt. forslag til videre arbejde. Resultater af eksterne reviews bgr ogsa klart fremga.

14.1 INDLEDNING

I forbindelse med afslutningen af et modelarbejde skal der udarbejdes en rapport som beskriver sa-
vel processen som resultaterne. I forbindelse med overslagsberegning/screening vil det ikke altid
veere relevant at udarbejde en systematisk modelrapport, med et indhold som beskrevet i dette ka-
pitel. Men i forbindelse med detailmodellering (akvifer simulering / hi fi”) er det ngdvendigt at
der udarbejdes en modelrapport, s& man evt. kan arbejde videre med modellen pé et senere tids-
punkt og sd brugere af modellens resultater har mulighed for hurtigt at sette sig ind i det faglige
grundlag for modellens resultater.

Der anbefales i forbindelse med en detailmodellering ("high fidelity modellering”) at udarbejde
fglgende hovedtyper pa dokumentation i forbindelse med et grundvandsmodelarbejde:

1. Modelrapport (en faglig rapport der fglger en “standarddisposition” til rekvirenten som beskri-
ver grundlaget for modelarbejdet, formal, konceptuel model, valg af kode, modelopstilling,
ngjagtighedskriterier, kalibrering, validering, usikkerhedsvurderinger, resultater af simulerin-
ger, konklusioner og anbefalinger)

2. Executive summary” (en beskrivelse af modelsimuleringer og resultater heraf — indgér ofte
som en del af en projekt hovedrapport og indgéar ogsa oftest som et eller flere afsnit i model-
rapporten; her nzvnt s@rskilt fordi man i forbindelse med “overslagsberegning” kun udarbejder
et executive summary og ikke en standardiseret modelrapport)

3. “Modelabstract”. Ft 2 siders abstract der meget kortfattet afgreenser indhold, substans og es-
sens i et modelarbejde struktureret jf. modelprotokol (bgr ogsa indgd i modelrapport som et ap-
pendiks eller udarbejdes szrskilt i forbindelse med overslagsmodelleringer, hvor der ikke ud-
arbejdes en standardiseret modelrapport)

4. Modelarkivering. Indberetning af modelsetupfiler og dokumentationsmateriale til landsdzk-
kende modeldatabase (www metadatabase med abstracts, links mm.) fx p& CD-rom eller lig-
nende (bgr indeholde en kombination af modeljournaler, pra- og postprocesserings dataanaly-
ser, modeldatafiler, s& modellen kan “regenereres” (kgres igen pa senere tidspunkt), eller indgd
som grundlag for opdatering af DK-modellen (www.vandmodel.dk)

Punkt 3 og 4 beskrives nermere i kapitel 15. Executive summary skal ikke n@rmere beskrives her.
Der er tale om et dokument som i forvejen udarbejdes i stort set alle projekter, hvor der indgar mo-
deller, og der er ikke behov for at standardisere executive summary.
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Der har i Danmark ikke veret tradition for udarbejdelse af en standardiseret modelrapport og i
mange projekter foreligger der slet ikke nogen egentlig modelrapport, men kun en prasentation af
simuleringsresultater. Det vurderes imidlertid sterkt pakraevet at @ndre pd denne praksis i forbin-
delse med den modellering, der skal forekomme i de kommende ar omkring detailkortlegning og
zonering. Dels er der behov for, at resultaterne af forskellige modelarbejder bliver gjort mere gen-
nemskuelige for en lang rzkke interessenter, dvs. at samtlige trin i modelprotokollen beskrives ef-
ter en standardiseret disposition. Erfaringer i forbindelse med fx vandmiljgrapportering viser sale-
des, at en standardiseret rapportering er en fordel for alle parter.

Modelrapporten skal klart kommunikere omfanget af den nuvarende systemforstéelse, kalibre-
rings- og valideringsresultatet, betydning af usikkerheder pd input, parametre, processer og kon-
ceptuel model for simuleringsresultater og evt. forslag til videre arbejde. Resultater af eksterne re-
views i forbindelse med konceptuel model, kalibrering, validering mm. bgr ogsa klart fremga.

Modelrapportering (fx notater eller delrapporter) er pdkrevede pa forskellige trin under udvik-
ling af den samlede model: efter konceptualisering, kalibrering og simulering, og ogsa i forbindel-
se med senere forfining eller udbygning af modellen. Rapporterne ved disse milepale giver mulig-
hed for tekniske reviews og det er vigtigt, at modelrapporter beskriver begransninger i modellen,
og papeger mulige lgsningsmetoder, som kan anvendes i efterfglgende dataindsamlingsprogrammer
og i forbindelse med videreudvikling af analyser og model.

14.2 DISPOSITION FOR STANDARDISERET MODELRAPPORT

Modelrapporten skal indeholde fglgende (Henriksen et al., 1998; Middlemis, 2000; Harrar og Hen-
riksen, 1996; Laase et al., 2000):

Rapporttitel Velg en titel der klart og tydeligt kommunikere projektmal, formal, og
resultater med modellen i stedet for en titel der blot afspejler at der er
opstillet en model for et givent omrdde. Titelblad bgr udover en pracis
titel indeholde tidspunkt for publicering (fx marts 2000), navn pa re-
kvirent incl. specifik afdeling (evt. flere), navn pd radgivningsfir-
ma/institution der udfgrer modelleringen (incl. navne pa de personer
der stdr bag modelarbejdet fra disse firmaer). Omfang 1 side.

Indholdsfortegnelse incl. { Indholdsfortegnelsen skal vare standardiseret jf. punkter beskrevet ne-
serskilt figurliste, tabelli- | denfor i denne tabel og skal indeholde en liste over bilag eller appen-
ste og acronymliste diks. Derudover bgr der udarbejdes en selvstendig figurliste, tabelliste
og en liste med acronymer (og benyttede forkortelser i rapporten).

Min. 4 sider (start pa ny side ved figur-, tabel- og acronymliste).

Kapitel 1. En opsummering af modelopstilling, vurderede management scenarier,
Executive summary og resultaterne af modelarbejdet. En kort beskrivelse af hvordan mo-
dellen er blevet udviklet og detaljeret. Sammenfatning vedr. usikkerhe-
der og begransninger i modellen og forslag til fremtidig lgsning af dis-
se problemer (fx dataindsamling eller yderligere modeludvikling).
Omfang ca. 1 side (evt. mere).

Kapitel 2. Beskrivelse af projektformél, modelformal, og krav til modelngjagtig-
Introduktion hed i specifikke og kvantificerbare stgrrelser. Introduktion til model-
omréadet og tidligere undersggelser i omradet, og beskrivelse af vand-
ressource aspekter som der rettes serlig fokus pa i omradet (hvilket trin
i zoneringen arbejdes der pa, skal modellen give input til detailkort-
legning eller benyttes til kvalitetssikring af indsamlede data og kon-
klusioner. Hvis modellen benyttes i en af de senere faser, hvilke ind-
satsplaner og vandressourceproblemer er der for omradet).

Omfang ca. 4 sider (incl. en figur der viser modelomradet).
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Kapitel 3.
Teknisk “approach”

Her gives en beskrivelse af modelbenyttelsen og den metodik der er
benyttet (incl. relevante referencer). Hvis der benyttes en integreret hy-
drologisk model beskrives forskellige input til denne fx klimadata, are-
alanvendelses- og vandindvindingsdata ligesom output beskrives.
Hvilke dele af vandkredslgbet er inddraget og hvorfor? Hvilke koder er
anvendt og hvorfor (strgmningsmodel, partikelbanemodel og evt. stof-
transportmodel)? Hvis der er inddraget parameter estimering (fx invers
modellering), optimering, Monte Carlo metodik og evt. gkonomiske ri-
sikoanalyser bgr principperne bag hver enkelt af disse metoder incl. re-
ferencer beskrives og ggr rede for, hvordan de anvendes som delele-
menter i det samlede modelarbejde. Er det valgt at arbejde med en
enkelt konceptuel model eller er der benyttet alternative modeller?
Omfang ca. 4 sider.

Kapitel 4.
Dataanalyse,  geologisk
karakterisering, opstilling
af hydrogeologisk tolk-
ningsmodel

(en del af dette kan med
fordel ligge i appendiks
eller udgore en selvsteen-
dig datarapport)

Detaljeret information omkring den hydrogeologiske tolkningsmodel
og tilhgrende hydrauliske parametre for vandfgrende og lavpermeable
lag incl. estimater af vandbalanceforhold. Kapitlet struktureres i fgl-
gende afsnit med stor vagt pa visuel praesentation pa figurer:

4.1 Geologisk model: (a) regional geologi, (b) stratigrafi for kvarteret,
miocane aflejringer og evt. zldre lag fx kalk, (c) specielle heterogeni-
tetsforhold med vagt pa sprekker og sandvinduer som fglge af glaci-
altektoniske variabilitet og tektoniske forhold, forkastninger i kalk
mm., (d) analyser pa baggrund af detaljerede kortleegninger ved hjzlp
af overfladegeofysik, borehulslogging, seismik eller georadar. Pre-
sentation pa figurer af 3D geologisk model fx ved hjzlp af geologiske
profiler eller “fence diagrammer”, tolkede geologiske laggrensekort,
udbredelse, top og bund af linser, prekvarteroverfladen, samt over-
sigts kort med datagrundlag/boringer mm.)

4.2 Grundvandssystemet: (a) Antagelser om reservoirforhold, hetero-
genitet og prasentation af valgt hydrostratigrafisk model. De enkelte
lag i den hydrostratigrafiske model beskrives incl. antagelser om hy-
draulisk ledningsevne mm. Der udarbejdes tykkelseskort for de enkelte
lag som prasenteres i rapporten. (b) Safremt der er udarbejdet mere
detaljerede konceptuelle model fx for de gverste morenelerslag beskri-
ves disse i tekst og figurer.

4.3 Hydrologiske afgrensninger: (ydre og indre randbetingelser).

(a) Randbetingelser i form af modeloverflade, dren og vandlgb beskri-
ves. (b) Ydre randbetingelser langs modelrand beskrives. (c) Fastleg-
gelse af modelbund (fx impermeabel bund).

4.4 Hydrauliske storrelser: (a) A-priori parametervardi for hydraulisk
ledningsevne intervaller (horisontal og vertikal) for de enkelte geologi-
ske typer beskrives pa baggrund af prgvepumpningsanalyser, slug-tests
eller erfaringsvardier fra andre omrader. (b) Magasinkoefficienter og —
tal beskrives. (c) Lakagekoefficienter for fx vandudveksling mellem
grundvand og vandlgb/sger beskrives.

4.5 Ind- og udstromning/vandbalancen: (a) Tidslig og rumlig variation
i nedbgr og fordampning indenfor modelomradet beskrives incl. da-
tagrundlag og metoder. (b) Tidslig og rumlig variation i afstrgmnings-
forhold indenfor modelomradet beskrives. (¢) Beskrivelse af nettoned-
bgrens variation i tid og rum og antagelser vedr. fordeling af
nettonedbgr mellem grundvand og overfladevand, evt. bypass-flow
osv. (d) @vrige “kilder” til grundvandsdannelse i omradet fx infiltrati-
onsbasiner, nedsivning langs forsyningsledninger mm., (e¢) Vandind-
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vinding til vandforsyning, markvanding og industri i omradet. (f)
Grundvandsafstrgmning til vandlgb (fx udfra synkronmalinger) og an-
den interaktion mellem overfladevand og grundvand, (g) Grund-
vandspotentialeforhold og tidslige variationer i trykniveau udfra pejle-
tidsserier. Hvis vandspejl i overfladevand har relevans beskrives
disse.(h) Vandbalance for modelomradet med samtlige input og output.
4.6 Vandkvalitetsforhold: (a) Beskriv naturlige vandkvalitetsforhold pa
udvalgte profilsnit, fx ved vandtype, redoxmiljg og nitratindhold eller i
form af kort over de enkelte hydrostratigrafiske lag/grundvands-
magasiner

4.7 Aldersdateringer: Beskriv aldersbestemmelser udfra tritium, CFC
eller gvrige tracere i tabelform eller pa profilsnit.

Omfang: 20-40 sider heraf en stor del figurer og/eller tabeller.

Kapitel 5.
Modelstudieplan

- Plan for hindtering af vandlgb og sger, umattet zone, preferentiel
strgmning, densitetsforhold i modellen

- Skitsering af afgrensning af modelomradde og diskretisering af
mettet zone horisontalt og vertikalt

- Forslag til simuleringsperiode og diskretisering i tid.

- Plan for kalibrerings- og valideringsmetodik (ngjagtighedskrav)

- Plan for usikkerheds- og sensitivitetsanalyser (herunder hindtering
af usikkerhed pa konceptuel model)

- Tidsplan, milepzle og eksterne reviews

- Begrundelse af valg af modelkode og praprocesser(-r)

Omfang 1-2 sider.

Kapitel 6.
Modelopstilling

Beskrivelse af modelomréde, diskretisering, hydrauliske parametre, in-
put- og output til vandbalancen, randbetingelser og valg af kalibre-
ringsmél/ngjagtighedskrav.

6.1 Afgreensning af modelomrddet. Beskriv UTM koordinater for mo-
delomridet og diskretisering horisontalt og vertikalt af beregningslag.
6.2 Randbetingelser. Vis ydre randbetingelser pa figur og beskriv val-
get. Beskriv hvilke indre randbetingelser der er anvendt og vist place-
ring af dren-, vandlgb-, sger, hav mv. pa kort, herunder en evt. a-priori
distribuering af leekagekoefficienter for fx vandlgb.

6.3 Zonering af hydrauliske ledningsevner. Begrund zoneringer pé
baggrund af geologi eller prgvepumpningsresultater og vis fordelinger
pé et kort af fx hydrauliske ledningsevner som distribueres over mo-
delomrédet. Praesentér konstante verdier i tabelform. Angiv et startget
og en realistisk variationsramme for hver parameter i modellen, som
forventes at skulle indga i kalibreringen.

6.4 Zonering af grundvandsdannelsen. Presentér den anvendte zone-
ring af grundvandsdannelsen hvad enten denne er baseret pa et eksternt
modul eller er en del af den hydrologiske model i et antal grundvands-
dannelsesklasser. Angiv et startgzt og realistiske variationsrammer for
hver zone udfra en analyse af datagrundlaget.

6.5 Preesentér_evt. alternative konceptuelle modeller, safremt det er
valgt at arbejde med mere end en model.

6.6 _Numeriske parametre, beskriv de benyttede konvergenskriterier,
tidsskridt og de gvrige numeriske parametre, der indgér i den benyttede
kode/”solver"

Omfang: 10-20 sider.
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Kapitel 7
Kalibrering

Beskrivelse af kvantitative kalibreringsmal (targets), kvalitative mil og
resultater af kalibrering og sensitivitetsanalyser
7.1 Beskriv den anvendte kalibreringsmetodik og anvendte kvantitative
og kvalitative kriterier. Statistiske krav til residualafvigelser i forhold
til trykniveau (fx RMS), flow (fx R?) og kvalitative krav til vurdering i
forhold til potentialebilleder, afstrgmningshydrografer og fx vandkva-
litetsdata. Brug af trial-and-error, invers metodik, sensitivitetsanalyser
mm.
7.2 Kalibreringsmal (targets). Presentér en liste med de targets (fx
pejleboringer, vandfgringsmalestationer) der anvendes til kalibrering
og targets som planlagges benyttet til modelvalideringen. For hver ud-
valgt trykniveautarget angives trykniveau, der benyttes i forbindelse
med stationzr kalibrering, og vegtfaktor (synkronpejlinger vaegtes me-
re end fx PC Jupiter data). Fluxtargets udvalges for delstrekninger ud-
fra synkronmalingsresultater og prasenteres ligeledes med en vagt-
faktor. Derudover angives UTM koordinater, beregningslag (eller kote
for filtermidtpunkt) for samtlige trykniveau- og fluxtargets i tabel-
form/bilag). Der prasenteres en figur der viser hvilke delstrakninger
data er organiseret i forhold til (fluxtargets altsa reaches”).
Targets der benyttes til transient kalibrering og evt. reserveres til vali-
dering beskrives med placering pa kort og i tabelform.
7.3 Kalibreringsjournal. Der foretages en beskrivelse i tabelform af
udvalgte kgrsler hvor der er @ndret vasentligt pda den konceptuelle
model eller modelopstilling, zonering af parametervardier o.l. Beskri-
ves i tabelform med: Nr., Titel pa kgrsel, modelendring i forhold til
tidligere version, kommentering af resultater i forhold til kalibrerings-
mal.

7.4 Kalibreringsresultat. Kalibreringsresultatet presenteres i form af:

(a) vandbalance, incl. tidsserier for udvalgte komponenter og &rlige
massebalancer for model som helhed og enkelte modellag

(b) massebalancefejl (numerisk lgsning, konvergenskriterium)

(c) prasentation af residualverdier af trykniveau og fluxer pé kort,
scatterplot og kalibreringsresultat i forhold til statistiske mal (fx
RMS, R20l)

(d) sammenligning af simuleret og modelleret trykniveau (vises pd
kort, profiler, hydrografer og ved horisontale og vertikale gradien-
ter)

(e) sammenligning af simuleret og modelleret udveksling mellem
grundvand og overfladevand (vandlgbshydrografer, vandbalance-
diagrammer mm.)

7.5 Resultater af sensitivitetsanalyser og invers modellering

Beskriv de kalibrerede parametre i tabelform. Angiv de mest fglsomme

parametre for anvendelse af modellen. Angiv hvilke parametre der evt.

er foretaget invers Kalibrering af og resultater heraf med hensyn til
estimerede variationsintervaller, estimerede 95 % konfidensgranser,

resultater af korrelationsmatricer (korrelerede parametre) mm.

Omfang: 20-40 sider (en stor del tabeller og figurer).

Kapitel 8.
Modelvalidering

Angiv metoden og resultatet af modelvalideringen udfra split-sample
test, proxy-basin test eller differential split-sample test (evt. kombinati-
on af forskellige metoder).

8.1 Valideringsmetode (stationzr og dynamisk model)

8.2 Kvantitativ bedommelse_af valideringstesten Prasentér statistiske
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kalibreringsmal for valideringsdatasattet sammenlignet med kalibre-
ringsresultatet pd baggrund af valideringstargets og residualvardiana-
lyse.

8.3 Semi-kvantitativ/kvalitativ_vurdering af valideringen. Prasentér
tidsserier for valideringsperioden af simuleret og mélt vandfgring og
trykniveau, samt kort over simuleret og mélt trykniveau med henblik
pa kvalitative vurderinger af valideringsresultatet.

8.4 Alternative parametre. Resultater af vandkvalitet, aldersdateringer
og evt. forureningsspredning fra punktkilder sammenlignes med fx
modelleret aldersfordeling og forureningsudbredelse beregnet med
stoftransportmodel eller partikelbanemodel

8.5 Sammenligning i forhold til tidligere modeller for omradet. Hvis
der foreligger andre modeller for omradet kan der evt. foretages en
sammenligning af resultat, sdfremt tidligere modeller er velkalibrerede
og —validerede.

Omfang: 5-10 sider.

Kapitel 9.
Begraznsninger i modellen

Usikkerheder og svagheder i modellen i forhold til den konceptuelle
model, diskretisering, erfaringer fra modelkalibering, validering og si-
muleringer sammenfattes og forslag til Igsninger beskrives med hensyn
til sdvel dataindsamling som fremtidig modeludvikling.

Omfang 1-2 sider.

Kapitel 10.
Modelsimulering
usikkerhedsanalyser

incl.

Resultater af de valgte simuleringsscenarier beskrives i forhold til valgt
basis-case. Vurdering af usikkerheder pa simuleringsresultater.

10.1 Preesentation af referencekorsel. Trykniveau, afstrgmningsfor-
hold, nettonedbgr, grundvandsdannelse til forskellige magasiner,
grundvandsdannende oplande til vandvarker og vandbalanceforhold
presenteres for basis case pa kort og tidsserier. Prasentation af an-
dringer i gvrige simuleringsscenarier vises evt. i form af afvigelser fra
basis-case fx @ndret vandfgring, afs@nkning mm.

10.2 Fastlagte simuleringsscenarier. Presenteres i tabelform og pa fi-
gurer. Processerede tidsserier til brug for scenarierne prasenteres (fx
klima, oppumpning mm.).

10.3_Resultater af simuleringsscenarier. Grundvandsdannelsen pree-
senteres udfra stationzre og/eller transiente simuleringer i form af ku-
mulative sandsynlighedsfordelinger for modelomradet som helhed eller
kort der viser resultater for sandsynligheder pa 0.1, 0.5 og 0.9, séledes
at usikkerheder pa input og parametervaerdier indbygges i resultaterne.
Partikelbaner beskrives dels deterministisk (best estimate) men der ud-
arbejdes desuden plot af variationsrammer nar usikkerhed pé input og
udvalgte parametervardier inddrages.

Omfang: 15-50 sider (meget afthengigt af opgavetypen).

Kapitel 11.
Konklusioner og anbefa-
linger

Resultaterne af modelarbejdet sammenfattes. Anbefalinger vedr. ma-
nagement scenarier og andre resultater af modelarbejdet beskrives.
Omfang: 1 side.

Kapitel 12. Der udarbejdes en referenceliste med relevant litteratur.
Referencer Omfang: 2 sider.
Appendiks og bilag S4 meget som muligt af den detaljerede information presenteres i ap-

pendiks eller bilagsform, siledes at l&sbarheden af rapporten er sa god
som muligt (ovenstdende sideangivelser er incl. bilag).
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Kapitel 15 VEDLIGEHOLDELSE, OPDATERING OG
UDBYGNING AF MODELLER. FORFINING AF MODEL

Hans Jgrgen Henriksen
Hydrologisk afdeling, GEUS

Ngglebegreber: Kvalitetsdokumentation, logbog, landsdekkende modeldatabase, modelsetup,
radata, vedligeholdelse af geologisk model, forfining af model, sub-model og regional/lokal model.

ABSTRACT: Vedligeholdelse, opdatering og udbygning af modeller forudsatter at rddata og pro-
cesserede data hindteres pa en veldokumenteret méde, sa de pa et senere tidspunkt kan “lukkes op”
og anvendes evt. videreudbygges. Af hensyn til opbygning af landsdeekkende modeldatabase bgr
setupfiler desuden indberettes til GEUS til metadatabase. Hvis man benytter GIS varktgjer eller fx
GeoEditor eller anden geologisk modelverktgj til arbejdet med den geologiske model og opstilling
af konceptuel model bgr projekt-filer ogséd gemmes. Der er forskellige muligheder for konvertering
mellem forskellige preprocessorer (MIKE SHE/MODFLOW) og fx ArcView. En forfining af en
model kan ske i de fleste preeprocessorer, men vil oftest forudsette indbygning af mere detaljerede
data vedr. grundvandsdannelse, geologisk model, randbetingelser osv. En reekke elementer kan dog
med fordel genbruges. Hvis man yderligere detaljerer en regional konceptuel model med nye felt-
data, kan denne information godt efterfglgende indbygges i den regionale model, forudsat man er
omhyggelig med evt. skalaproblemer. Derimod kan man ikke uden videre overfgre de parameter-
vardier fra den kalibrerede lokale model tilbage til den regionale model.

15.1 KVALITETSDOKUMENT, MODELRAPPORT OG DIGITAL KOPI AF FARDIGE SE-
TUPFILER MM. TIL. MODELDATABASEN (FX cd ROM)

Vedligeholdelse, opdatering og udbygning af modeller forudsztter at rddata og processerede data
handteres pa en veldokumenteret made, at modelsetup og de enkelte filer navngives pa en logisk
made, og at datas@t og evt. modelsoftware (eller resultatfiler) gemmes si modellen pd et senere
tidspunkt kan “lukkes op igen” og anvendes, evt. videreudbygges. Det kan anbefales at fgre en log-
bog over forlgbet i modellering (en modeljournal som ogsa kan bidraget til modelrapporten jf. ka-
pitel 14).

Hvis modellen skal leveres med samtlige modelsetup filer (incl. geologisk og konceptuel model)
til rekvirenten som en del af aftalen om modelarbejdet, kan det anbefales at videregive denne do-
kumentation pa en eller anden form, sa den findes pa den CD-ROM der leveres til kunden. Pa Cd-
rom’en bgr al tilgengelig information om den benyttede modelkode, modelopstilling, modelrap-
port, modelabstract og executive summary vaere samlet, i form af pdf-filer.

Af hensyn til opbygning af en landsdekkende metadatabase for grundvandsmodeller bgr denne
CD-ROM desuden fremsendes til GEUS (Hydrologisk afdeling). Herved sikres det at oplysninger
om grundvandsmodeller i Danmark kan samles pa et sted. GEUS kan sé pé en passende hjemmesi-
de udarbejde en oversigt over grundvandsmodeller incl. mulighed for download af pdf-fil af ab-
stracts og evt. standardiseret modelrapport (pdf-format), samt oplysninger og links til kontaktper-
soner hos radgivningsfirmaer og rekvirent. Der er tale om en metadatabase, idet det er ideen at
GEUS blot har mulighed for at gennemse de forskellige modelsetup udfra Cd-rommen, fx i forbin-
delse med opdatering af DK-modellen, hvorimod en egentlig udlevering af modelsetup fra databa-
sen ikke paregnes (det vurderes at udveksling af modelsetup’s bedre og mere direkte kan admini-
streres af modelrekvirent evt. i samarbejde med modellgr/rddgivende firma).
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Ovenstaende principper for den landsdekkende modeldatabase er @ndrede i forhold til den nu-
verende database hos GEUS. Det nye forslag til procedure vil vaere omkostningsfrit for sdvel amter
som radgiverne, idet GEUS’s administration af den nye ordning er veasentlig lettere, idet udleve-
ring af modelsetupfiler sker mellem amter og radgivere.

152 MODELARKIV. HVILKE GRUNDDATA OG SETUPFILER BUR MAN GEMME
DIGITALT, MED HENBLIK PA SENERE OPDATERING OG UDBYGNING AF MODEL?

Hvilke filer man bgr gemme afh@nger helt af den anvendte modelkode og praprocesser. For ek-
semplet Holsted-Sneum-Ribe & modellen fylder disse filer ca. 1 MB for en stationzr model (mo-
delsetupfilerne er her lagret i én databasefil). Preprocessoren (Groundwater Vistas i dette eksem-
pel) genererer udfra denne “modelsetupfil” de filer der benyttes i MODFLOW, MODPATH,
UCODE, PEST osv. Udfra modelsetupfilen er det desuden muligt at eksportere samtlige data til
ASCIl-filer eller ArcView filer, og man har derfor ikke behov for at gemme radata (idet observati-
onsdata/targets ogsa er gemt i denne databasefil). Udover denne fil skal man dog huske at gemme
de observationsdata fx tidsserier af afstrgmning og pejlinger, eller pejleobservationer, som ikke
indgar i kalibreringsgrundlaget, men som kan anvendes til fx validering af modellen. Derudover
skal initialtrykniveaufil gemmes.

I MIKE SHE er det ngdvendigt at gemme dels setupfiler (fsf-filer), gridfiler (T2-filer, specielt
MIKE SHE format for griddede “fladefiler fx topografi, beregningslag, potentiale etc.), tidsserie
filer (TO-filer, specielt MIKE SHE tidsserie filformat), vandlgbssetup (rdf- eller et antal MIKE 11
filer), evt. hotstartfiler, forskellige dig-filer der fx indeholder observerede trykniveauer osv. Fsf-
filen indeholder information om hvilke filer et givent modelsetup anvender, og man derfor skal hu-
ske at gemme. Udover de filer der fremgdr af fsf-filen skal man ligeledes huske at gemme observa-
tionsdata fx tidsserier af afstrgmning og pejlinger (t0-fil), og pejleobservationer (dig-fil).

15.3 OPDATERING OG UDBYGNING AF GEOLOGISK MODEL, KONCEPTUEL MODEL
OG NUMERISK MODELOPSETNING

Det vil forudsztte en meget stringent modelleringsprocedure sifremt man udover modelsetupfiler
derudover velger at gemme radatafiler, og det er formentligt vanskeligt at opnd en tilstraekkelig
god dokumentation omkring processeringen af radata til modelsetupdata, hvis der anvendes for-
skellige veerktgjer der ikke selv kan holde styr pa disse forhold. Hvis man benytter ArcView til ar-
bejdet med radata og konceptuel model og herfra importere data i MIKE SHE og MODFLOW, er
det dog en god idé at gemme ArcView projektet (eller de 3 shapefiltyper: index, dbf og shape fil)
der hgrer til et layout, idet man relativt let kan fgre modellen tilbage til ArcView, og arbejde videre
med den konceptuelle model, eller bruge et sddant varktgj til prasentation af resultater.
Hvis man anvender fx GeoEditoren der er en praeprocesser der udggr et link mellem PC Jupiter og
en hydrologisk model fx MIKE SHE, kan man anvende dette varktgj til vedligeholdelse af den ge-
ologiske model, og man skal derfor gemme projektet, s& den kan gendbnes pa et senere tidspunkt.
Endelig er der mulighed for at konvertere et MIKE SHE setup til MODFLOW, hvorved bereg-
ningslag og randbetingelser overfgres. Oppumpninger, vandlgb, dren, nettonedbgr mm. skal dog
legges ind fra “scratch” (MIKE SHE — MODFLOW converter). Til ArcView findes der extensions
der kan udveksle t2-filer mellem MIKE SHE og ArcView (MIKE SHE converter), ligesom der
findes en MODFLOW-converter der kan indlese et MODFLOW setup til ArcView.
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15.4 FORFINING AF MODEL (TOPOGRAFI, INDRE RANDBETINGELSER, AREALDATA,
KONCEPTUEL MODEL MM.)

Sével i MIKE SHE som MODFLOW har man mulighed for at generere en “sub-model” udfra en
eksisterende model (se kapitel 5). | MIKE SHE er geologisk model og beregningsgrid adskilte, og
det er derfor overkommeligt at forfine modellen med flere beregningslag eller @ndret maskevidde.
Der kan dog veare behov for redigering af indre randbetingelser hvis der tilfgjes flere lag eller &n-
dres pé diskretiseringen.  MODFLOW kan man derudover forfine modelgriddet i et delomrade.

En forfining af en model kan forudsatte opstilling af en mere detaljeret geologisk model, en re-
vurderet konceptuel model og krave at stort set samtlige trin i modelprotokollen overvejes og/eller
gennemarbejdes. Der er dermed tale om et helt nyt modelprojekt (g& venligst til kapitel 1 og start
forfra). I nogen situationer kan gnsket om forfining af modellen dog udelukkende vare begrundet
af et gnske om at arbejde med et mere detaljeret modelgrid i et serligt interesseomrdde og i safald
kan man umiddelbart arbejde videre, blot med detaljeret grid, oppumpningsfordeling osv.

Der kan dog genbruges en rekke elementer, fx kan det vere fordelagtigt at tage udgangspunkt i
den konceptuelle model fra den regionale model, og sa forfine eller detaljere de dele af modellen,
hvor det er formélstjenligt. Man vil dog nasten altid vere tvunget til at skifte topografien ud med
en mere detaljeret topografi, og der skal derfor retolkes pé eksisterende profiler og tilfgjes nye pro-
filer med henblik pa tilvejebringelse af en detaljeret geologisk model.

Man kan godt genbruge et eksisterende vandlgbssetup (fx MIKE 11 filer). Men det kan vare
ngdvendigt at medtage flere mindre vandlgb, tillgb, grgfter mm.

Det er ngdvendigt at lave en ny vurdering af grundvandsdannelsen, der er detaljeret yderligere.

15.5 REGIONAL MODEL - LOKAL MODEL

Nér man gar fra en regional model til en lokal model og i den forbindelse evt. indsamler suppleren-
de geologiske og hydrogeologiske data med henblik pa opstilling af en mere detaljeret model, hvil-
ke spilleregler er sa fornuftige at fglge vedr. opdatering af den regionale model med ny viden udfra
den lokale model?

Dette spgrgsmal har vi i dag nok desvarre ikke et tilstrekkelig videngrundlag til at kunne be-
svare fuldt ud, og erfaringer fra modelarbejder i de kommende par ar bgr derfor opsamles pé dette
omréde, hvis der skal fastleegges klare spilleregler herfor. Jeg vil dog vove fglgende “przliminzre”
spilleregler, som beskrevet i figur 15.1.
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Figur 15.1 Spilleregler for opstilling af lokal model. Den regionale grundvandsmodel kan bidrage med rand-
betingelser til en lokal grundvandsmodel (fx fastholdt trykniveau, gradient, flow, grundvandsdannelse og evt.
udveksling med dybere lag). Den regionale konceptuelle model kan vere et verdifuldt input til den lokale
konceptuelle model. Den lokale konceptuelle model kan evt. anvendes i forbindelse med en opdatering og
revision af den regionale konceptuelle model. Derimod kan de kalibrerede lokale parametre ikke fgres tilbage
og bruges i den regionale numeriske grundvandsmodel.
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Kapitel 16 MODELPROGRAMMER PA MARKEDET

Hans Jgrgen Henriksen
Hydrologisk afdeling, GEUS

Ngglebegreber: Modelkode (motor), grafisk brugerinterfaces (skaller), pra- og postprocessering,
funktionalitet, numeriske algoritmer, analytisk model, public domane og kodeverifikation,

ABSTRACT: P4 baggrund af den modelanvendelse der har varet benyttet i de senere &r i Danmark
er det valgt primert at beskrive koder af MODFLOW familien samt MIKE SHE og de tilhgrende
grafiske bruger interfaces. Der er foretaget en sammenligning af forskellige modelkoder (motorer)
med hensyn til type, udvikler, pris, indbyggede procesbeskrivelser (fx umzttet zone) mm. Grafiske
brugerinterfaces pa markedet: Groundwater Vistas, MS-VMS, PMWin, Visual Modflow, GMS og
MIKE SHE beskrives kortfattet i tabel mht. tilhgrende koder, supporterede koder, mulighed for for-
finede grid, autokalibrering, sensitivitetsanalyse, stokastisk simulering, prasentations- og ud-
treeksmuligheder, nuvarende udvikling, brugervenlighed, support mv.

16.1 VALG AF DE 3D MODELKODER (MOTORER) OG GRAFISKE BRUGER
INTERFACES (SKALLER) DER INDGAR I SAMMENLIGNINGEN

Modelkoder er computerprogrammer som indeholder algoritmer til numerisk lgsning af ligninger
for fysiske strgmningsprocesser. De fleste modelkoder indeholder grafiske bruger interfaces til
pra- og postprocessering af modeldata (se kapitel 5).

Modelkoden indeholder fglgende:

¢ Funktionalitet mht. at importere data til beskrivelse af modelomriddet og de hydrologiske

pavirkninger i rum og tid

e Numeriske algoritmer der lgser strgmningsligningerne

e Funktionalitet mht. at udtrekke resultatet af simuleringer
Den numeriske model giver mulighed for en beskrivelse af strgmningsprocesser herunder kom-
pleks geometri, dynamisk péavirkning af systemet og rumlig og tidslig variabilitet, og er derved me-
re generelt anvendelige end analytiske modeller (fx WinFlow og TwoDan). Analytiske eller semi-
analytiske lgsningsmetoder (fx “boundary integral method”) skal derfor ikke omtales nzrmere 1
narvaerende kapitel, idet disse er mest velegnede til indledende trin eller overslagsberegninger, og
ikke er sa relevante til akvifer simuleringer (Hi fi), som typisk vil vere behovet i forbindelse med
zonering.

Med henblik pa facilitering af data input, strgmningssimulering og resultatbehandling, benytter
de fleste modelkoder grafiske bruger interfaces (graphical user interface — GUI, pa dansk: “’skal”),
baseret pa fx Microsoft Windows. Procesovervejelser mm. i forbindelse med valg af kode er omtalt
i kapitel 4 og 5. Formalet med dette afsnit er at sammenligne udvalgte koder som skgnnes relevante
i forhold til det danske marked. Der sker fortsat en betydelig udvikling og der henvises derfor til de
enkelte udvikleres og producenters hjemmesider, for mére ajourfgrte oplysninger. Her er dog givet
en oversigtsmassig sammenligning af udvalgte motorer og GUT’s.

Pa baggrund af den modelanvendelse der har varet benyttet i de senere ar i Danmark har jeg
valgt kun at beskrive fglgende koder (motorer), se tabel 16.1:

e Modflow

e Modflow-Surfact

* ModflowT

o MIKE SHE
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Og fglgende grafiske bruger interfaces (skaller), se tabel 16.2:

o Groundwater Vistas (GV)

Modflow-Surfact (MS-VMS)
Processing Modflow (PMWin)

Visual Modflow

Groundwater Modeling System (GMS)

e Mike She

Herudover findes forskellige finite-element motorer: fx Aquifem-N, Aqua3D, Femwater, Sutra
og Feflow. Femwater, SUTRA og FEFLOW giver mulighed for umttet zone beregninger og den-
sitetsbetinget strgmning. Nermere oplysninger om SUTRA, AQUA3D, FEFLOW og Femwater
kan fas pé http://www.scisoftware.com . Priserne pa disse koder ligger fra ca. 10.000 kr. op opefter.
En del af koderne har deres egne interfaces, bortset fra Femwater som kan kgres vha. GMS. I prin-
cippet giver FE koderne nogen fordele i form af mulighed for bedre tilpasset modelgrid / diskretise-
ring fx tet pa indvindingsboringer og vandlgb eller i forhold til geologi, men de er dog endnu ikke
sa udviklede, at de er i stand til at beskrive fx udvekslingen mellem grundvand og vandlgb, med li-
gesd bredt et spektrum af forskellige procesantagelser eller randbetingelsestyper, som fx MOD-
FLOW og MIKE SHE. Hvad de “vinder” i det mere fleksible beregningsnet, taber de til gengeld i
det som det koster at administrere denne fleksibilitet. Der er derfor ikke den store forskel pd “af-
viklingshastighed”.

Det er almindeligt accepteret at Modflow oprindeligt udviklet af US Geological Survey (McDo-
nald og Harbaugh, 1986), er en “industri-fgrende” grundvandsmodel, selvom den ikke ngdvendig-
vis er egnet til enhver modelopgave. Der findes som navnt i ovenstdende liste en razkke forskellige
GUI (skaller) til MODFLOW, som har forskellig funktionalitet og som konkurrerer om markedet
bade i USA, Europa og andre verdensdele. Public domain koder har normalt veret udsat for om-
fattende peer-reviews, med dokumentation af deres generelle anvendelighed pa en rakke case-
studier, s& vel som deres evt. begreensninger, hvilket i betydeligt omfang er publiceret i den viden-
skabelige litteratur.

Mange af public domain koder blev oprindeligt udviklet af (og raffineres fortsat af) US
government agencies (fx USGS, EPA og Department of Defence), med betydelig assistance af spe-
cialist konsulenter (Modflow blev oprindeligt udviklet i 1986 af USGS og er efterfglgende blevet
opgraderet mere gennemgribende to gange dels i 1996 og igen i august 2000).

Private koder er dem som udvikles at bestemte firmaer, og selvom de kan have mange attributter
felles med public domain koder, sé er kildeteksten ikke tilgengelig for disse koder, og anskaffel-
sesprisen er normalt meget dyrere i forhold til public domain koderne. De private koder s@lges som
feerdige produkter med tilhgrende service. Omfanget af peer reviews af koden ofte er begrenset!
Modflow Surfact, ModflowT og Mike She er eksempler pé “private modelkoder”.

Den primeare arsag til at Modflow generelt har et godt omdgmme indenfor grundvandsmodelle-
ring er at koden er anvendt som referencemodel ved amerikanske domstole, er blevet verificeret i
forhold til en bred vifte af analytiske lgsninger, koden har varet anvendt til at simulere et meget
stort antal hydrogeologiske systemer over hele verden, kildeteksten er public domain kode og der
findes adskillige relativt billige og udmarkede skaller til Modflow (GUIs). En anden styrke ved
Modflow og en rakke af de gvrige koder er at de er blevet udviklet med en moduler opbygning
(moduler der beskriver forskellige hydrologiske processer kan slas fra og til), og nye moduler til
beskrivelse af strgmningsprocesser eller forbedrede numeriske metoder bliver lgbende produceret
og integreret til Modflow, og visse af de gvrige koder. De private koder er ikke verificeret i samme
grad som fglge af et stort antal case eksempler eller artikler i internationale tidsskrifter som MOD-
FLOW.

Der findes en forskellige Modflow versioner (se http://water.usgs.gov/nrp/gwsoftware ):

e MODFLOWSS

e MODFLOW96

e MODFLOWP

e MODFLOW2000
Og desuden en rekke private koder:
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GeoTrans: MODFLOWT (www.hsigeotrans.com )

HydroGeoLogic: MODFLOW-SURFACT (www.hgl.com )

Environmental Simulation Inc.: MODFLOW™™*? (www.groundwatermodels.com )
DHI, Institut for Vand og Miljg: MIKE SHE

(http://www.dhisoftware.com/mikeshe/Description/index.htm )
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MIKE SHE Modflow Modflow Surfact ModflowT
Type 3D flow og stoftransport  |{3D flow (stoftransport | 3D flow og stoftransport | 3D flow og stoftransport
Moc3D, MT3D eller
MODPATH)
Udvikler / support DHI, Institut for Vand og | USGS, HydroGeoLogic, Hydrosolve/HsiGeotrans,
Miljg, Danmark USA USA USA
Pris Szlges med interfaces Public domain 2,600 US $ 500US $

(se GUI tabel 16.2)

(Modflow-Surface99)

Udveksling mellem grund-
vand og vandlgb

Flere muligheder, bl.a.
kobling til MIKE 11. Do-
kumentation i forhold til

Flere muligheder. Veldo-
kumenteret i litteratur. Der
findes forskellige grader af

Flere muligheder.

Flere muligheder.

testcases er begranset. detaljering /packages.

Umattet zone Ja (fuld kobling, bidde Ri-{Nej Ja (Richards ligning) Nej
chards ligning og simplere
beskrivelse)

Densitetsbetinget  strgm- | Under udvikling, HST3D | Under udvikling Under udvikling Nej

ning er indbygget, men test ca-
ses mangelfulde.

GUI (se tabel 16.2) MIKE SHE (en ny forbed- | PMWin, Groundwater Vi-|Groundwater Vistas (kom- | Groundwater Vistas
ret objekt orienteret | stas, Visual Modflow og|patibel med PMWin,|(Kompatibel med PMWin,
Windows GUI under ud- | GMS Visual Modflow og GMS) | Visual Modflow og GMS)
vikling)

Kommentar

Veludbygget funktionalitet
som integreret hydrologisk
modelverktg] og dynamisk
kredslgbsmodel (flow og
transport). Koblinger bade
programmets styrke og
svagt punkt. Unik vandres-
sourcekode testet pd DK-
model.

Fgrende industristandard
pd  verdensplan  som
grundvandsmodel. Udvik-
lingen gar dog relativt
langsomt med “knubskyd-
ninger” i en rekke private
koder. MODFLOW-2000
nyeste standard, releaset i
august 2000.

Indeholder speciel Newton
Raphson solver, mzt-
tet/umettet strgmning og
stoftransport og multifase-
transport af flygtige stof-
fer. Surface-99 kompatibel
med bla. Groundwater Vi-
stas, GMS 2.1, PMWIN.
Surface-2000 pa vej.

Koden er primert en “for-
bedret”  stoftransportmo-
del.
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Tabel 16.2 Grafiske bruger interfaces til Modflow og Mike She

Stabi i grundvandsmodellering, Henriksen et al. (red) © 2001/56 GEUS

Navn pad GUI: Groundwater Vistas | Modflow Surfact Processing Modflow | Visual Modflow Groundwater Mode- | Systtme Hydrologi-
ling System que Européen
Forkortelse GV MS-VMS PMWin VM GMS MIKE SHE
Ca. pris 1.400US $ 2.000US $ 0US$ 3.000US $ 16.000 US $ incl
GUI, dedikeret ver-
sion: ca. 5.000 US §)
Udvikler Environmental HydroGeoLogic Chiang & Kinzel- | Waterloo Hydroge- | U.S. Army Corps of { DHI, Institut for
Simulation Interna- | (HGL) bach ologic Engineers Vand og Miljg
tional (ESI)
Umattet zone Ja, med Modflow |Ja, Richards ligning | Nej Nej Nej Ja, Richards ligning
Surfact fra HGL + forenklet lgsning
(2,600US $)
Densitetsstrgmning | Under udvikling Under udvikling PMWin densitets- | Nej Nej Ja, HST3D indbyg-
modul get i 2000 (case stu-
die test mangler)
Sprakkestrgmning | Nej Ja Nej Nej Nej Ja (makropore)
Stoftransport 0g |MT3D, RT3D og|MT3D og MOD-|{MT3D, MT3DMS, |MT3D og Modpath |MT3D, Modpath,| MIKE SHE stof-
partikelbane MODPATH PATH MOC3D og RT3D og SEAM3D | transport modul og
PMPath99 partikelbanemodul
Supporterer desuden | MT3DMS, MOC3D, [ MT3DMS, RT3D, MT3DMS, MT3D99
PATH3D, MOD- | MOC3D, PATH3D og RT3D
FLOWT og Mod-
flow-Surfact.
Teleskop grid refi- |Ja Ja Ja Nej Under udvikling Ja
nement (Sub-model
On screen views Plan + tvaerprofil Plan + tverprofil Plani flow, Plan + tvarprofil Plan + tveerprofil Plan:
Desuden fence + 3D | 2D editor og river
visualisering editor
Autokalibrering UCODE, Pest (lite) | UCODE, UCODE Supporterer NEW PEST og|Under udvikling.
Supportere PEST | Supportere PEST | Pest (lite) WinPEST UTCHEM MIKE SHE/UCODE
(GEUS DK-model)
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Tabel 16.2 (fortsat) |GV MS-VMS PMWin VM GMS MIKE SHE
Sensitivitetsanalyse | Automatiseret Automatiseret Nej Nej Nej Under udvikling
Indbygget stokastisk | Ja, Monte Carlo meto- | Nej Nej Nej Nej Nej

simulering dik tii Modflow,
MT3D og Modpath
Prasentations-  og | Import + Eksport til | Import + Eksport til | Import fra surfer Import og eksport til | Import og eksport til { Import og eksport i
udtreksmuligheder | surfergrid og datafiler. | surfergrid og datafiler. | pysport til surfer, Surfer grid. Arc View, Arc Info | tekstfilformat (t0 og t2
ng Arc 'VIC.W shapefil Eksp.ort .TFTCHPLOT 2D visualisering. Eksport ArcView for- | mm. filer).
wizard til import og | 3D visualisering. mat. Indeholder  geostati- | Konverter/extension til
eksport. Import  fra Indbygget 3D anime- | Stisk funktionalitet til | ArcView.
EVS og Earthvision. rin med  Visual | 3D interpolation, krig-
TECHPLOT & :
Groundwater. ging mm.
Nuverende udvik- | Udvikling i gang. Udvikling i gang mht. | Udvikling i gang mht. | Udvikling fglger mai- | Udvikling i gang om- [ Udvikling i gang mht.
ling Forventes at supportere overfladevands- til inkorporering af |ske lidt efter g@vrige | kring nye interfaces til ([ny = MIKE ZERO
MODFLOW-2000 og grundvandsmodelle- MODBRANCH stream | GUI’'s men menusy- | PEST og UTCHEM. windows interface.
PEST-2000 i Igbet af ring. Modflow Surfact | interaction package stem er enkelt og bru- Forbedret stationeer 1g-
efteriret. 2000 forventes at din;fl:)- gervenligt. ser og simpel MIKE ‘Ll
Udvikling i gang om- grere 3D UZ me r.outmng under udvik-
. o grundvand og kanal- ling.
kring optimerings- .
) strgmning og sprakke- Nye moduler: Geoedi-
varktgjer . L M :
strgmning. GV vil ikke tor, UZ editor, HST3D
supportere Surface- oe FE dvand.
2000 version. grh e
Kommentarer God hjzlp og support. | Udvikler er et stgrre | Udvikler er underviser | Udvikles af Canadisk | Gode faciliteter til in- | Unik  vandressource
Fuld support af nye|konsulentfirma i USA.|ved Inst. For Ground- | konsulentfirma. God | terpolation af geolo- | model og dynamisk
release Modflow | God stoftransportmo- | water studies ved Uni- | kode for begyndere og | gisk model og geostati- | kredslgbsmodel. God

packages. God og bil-
lig kode. Velstrukture-
ret. Udvikles af kon-
sulentfirma i USA/UK.
Standard i UK (EA)

del. Ny version pa vej
der kan blive en kon-
kurrent til MIKE SHE
pa kredslgbsomradet.

versity of Free State og
aktiv i udvikling og
publisering af en rakke
grundvandssoftware

uerfarne  modellergrer
(logiske og selvforkla-
rende menuer)

stik.

2D editor og MIKE 11
interface. Import/ eks-
port lidt mangelfuldt
eller besverlig i MIKE
SHE.
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" Kapitel 17 KVALITETSSIKRING I FORBINDELSE MED
MODELOPGAVER

Jens Christian Refsgaard
Hydrologisk afdeling, GEUS

Hans Jgrgen Henriksen
Hydrologisk afdeling, GEUS

Ngglebegreber: Modelprotokol, udbudsbetingelser, mileple, reviews, kvalitetssikring

17.1 INDLEDNING

Offentlige myndigheder bruger ofte eksterne radgivere til at gennemfgre modelleringsopgaver.
Mange radgivende ingenigrfirmaer har opbygget faglige grupper, der som hovedopgave beskafti-
ger sig med modellering. Disse modelgrupper har mulighed for at opna en hgjere grad af specialise-
ring og erfaring end det i praksis er muligt at opnd i fx en amtslig vandressourceforvaltning. For at
sikre en ngdvendig faglig udvikling og kvalitet samt kontinuitet i forbindelse med jobskift er det
endvidere ngdvendigt at have en gruppe pa minimum 3-5 personer, som beskeftiger sig fuld tid
med modellering. En sddan “kritisk masse” kan nemmere opnas i nogle fa rddgivende firmaer end 1
amtslige vandressourceforvaltninger. Derfor er der ogsa som regel god rationale for offentlige
myndigheder i at benytte eksterne specialiserede radgivere til modelleringsopgaver.

Nér en organisation skal have hjelp fra en ekstern radgiver til at gennemfgre en stgrre modelle-
ringsopgave er der dog flere forhold, der under uheldige omstendigheder kan bidrage til at udbyttet
af rddgiverindsatsen bliver mindre end gnskeligt. Eksempler herpa er:

o Sifremt radgiveren ikke forstir vandressourceforvalterens behov og derfor tilby-
der/gennemfgrer aktiviteter som ikke er optimale i forhold til de virkelige behov.

e Séafremt vandressourceforvalteren ikke forstar, hvad det er muligt at opnd med brug af modelle-
ring, og derfor ikke kan stille de rigtige konkrete krav til opgavelgsningen.

e Sifremt vandressourceforvalteren ikke er i stand til fagligt at vurdere om radgiverens resultater
er fagligt acceptable.

Erfaringerne fra de sidste irs modelleringsarbejde i amterne viser, at der er adskillige eksempler pa

frustrationer mellem vandressourceforvaltere og radgivere. Det drejer sig dels om, at vandressour-

ceforvalteren ikke altid oplever, at han far leveret den ydelse han har bestilt og betalt for, og dels at

radgiveren ikke altid oplever, at forvalteren accepterer opgavelgsningen, efter at rddgiveren har la-

vet arbejdet i henhold til de givne specifikationer. Der findes ogsa eksempler pé at forskellige rad-

givere er ndet frem til vidt forskellige svar, fx pd grundvandsdannelsens stgrrelse i et givet omréde,

pé baggrund af det samme datagrundlag. Der er séledes brug for en gget kvalitet sével i selve mo-

delleringsarbejdet som i samspillet mellem radgiver og forvalter.

En faktor som givet vis har forsterket problemet er tendensen inden for de seneste r til i hgjere
grad at udbyde en opgave i (pris)konkurrence mellem flere radgivere. Séfremt udbudsbetingelserne
ikke er przcise, men fx blot taler om at "opstille en model” uden eksempelvis at specificere nogen
form for forventet ngjagtighed er det fristende for radgiveren at lave et billigt tilbud, vel vidende at
han sandsynligvis ikke ville f opgaven safremt han byggede for meget dyr kvalitet ind i den fore-
slaede Igsning. Det betyder ikke at konkurrence er en darlig ide. Det kan i mange situationer vare
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en glimrende ide, men det stiller store krav til udbudsmaterialet, sifremt man vil have fuld valuta
for pengene.

I dette kapitel gives et forslag til nogle mekanismer som i mange tilfelde kan forgge kvaliteten
af det gennemfgrte modelleringsarbejde.

17.2 MEKANISMER TIL AT OPNA BEDRE KVALITET I MODELLERING

Den vigtigste forudsztning for at opna bedre kvalitet og stgrre gensidig tilfredshed er at have en
mere pracis og hyppigere dialog mellem forvalteren og radgiveren. Til dette formal kan der med
fordel tages udgangspunkt i modelprotokollen (Fig. 0.2). Det er ikke ngdvendigvis alle trin i proto-
kollen, som skal benyttes hver gang, der gennemfgres en modelleringsopgave, men protokollen bgr
benyttes som en tjekliste, og som regel vil langt de fleste trin indrages.

Det vigtigste dokument i forbindelse med en modelleringsopgave er udbudsbetingelserne. Det
gelder bade for opgaver, som udfgres i egen organisation, og for opgaver, som lgses af eksterne
rddgivere. Udbudsbetingelserne bgr vare s& preecise som muligt. Ideelt ses bgr der fx specificeres
hvilken ngjagtighed slutmodellen skal have. Det kan dog kun lade sig ggre, hvis der er tidligere og
lignende modelstudier i samme omrade. I praksis kan man ikke forudsige alt i detaljer i udbudsbe-
tingelserne, og forvalterens gnsker til ngjagtighed vil fx ofte afhaenge af de tilhgrende omkostnin-
ger. Derfor er det vigtigt at faseindele opgaven, sé der lgbende opnés enighed om detaljerne for
de(n) naste fase(r).

I det fplgende er angivet forslag til en faseopdelt procedure, der sikrer at projektet naturligt
kommer gennem nogle kvalitetssikringsprocedurer, samt at radgiver og forvalter regelmassigt
kontrollerer, at de er enige om projektplanerne og om projektet holder sig “’pé sporet”.

Endelig anbefales en mere standardiseret rapportering af modelarbejder med en bedre doku-
mentation af de vigtigste trin i forbindelse med et modelprojekt. Der har i Danmark ikke veret tra-
dition for udarbejdelse af en standardiseret modelrapport og i mange projekter foreligger der slet
ikke nogen egentlig modelrapport, men kun en prasentation af simuleringsresultater. Det vurderes
imidlertid stzerkt pakraevet at endre pad denne praksis (eller mangel pd samme) i forbindelse med
den modellering der skal forekomme i de kommende ar omkring detailkortleegning og zonering.
Dels er der behov for at resultaterne af forskellige modelarbejder bliver gjort mere gennemskuelige
for en lang rekke interessenter, dvs. at samtlige trin i modelprotokollen beskrives efter en standar-
diseret disposition. Erfaringer i forbindelse med fx vandmiljgrapportering viser sdledes at en stan-
dardiseret rapportering er en fordel for alle parter.

Modelrapporten skal klart kommunikere omfanget af den nuvaerende systemforstdelse, kalibre-
rings- og valideringsresultatet, betydning af usikkerheder péa input, parametre, processer og kon-
ceptuel model for simuleringsresultater og evt. forslag til videre arbejde. Resultater af eksterne re-
views i forbindelse med konceptuel model, kalibrering, validering mm. bgr ogsa klart fremga.

17.2.1 Udbudsbetingelser

Vigtige elementer i udbudsbetingelser er:

e Beskrivelse af opgavens malsztning

Beskrivelse af gnsker til ngjagtighed

Beskrivelse af gnsker til kalibrerings- og valideringsgrundlag

Krav om at tilbuddet indeholder beskrivelser af de forskellige trin i protokollen

Beskrivelser af hvordan opgaven faseindeles med angivelse af milepele, hvor der skal gennem-
fgres et review af de forelgbige resultater, og hvor der opnas enighed om detaljer til indholdet i
naste fase.

e Krav til rapportering.
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17.2.2 Milepcele

Der er fire tidspunkter i et opgaveforlgb, hvor det ofte kan vere fornuftigt at indlegge milepele og
lave status. Det drejer sig om:

Milepcel 1: Review af hydrogeologisk tolkningsmodel

Her skal der pa baggrund af oplaeg fra rddgiveren opnés enighed om fglgende:

® Godkendelse af den hydrogeologiske tolkningsmodel

* Forslag til hvilken modelkode der skal anvendes

e Forslag til hvilke data der skal benyttes i model opsatningen, herunder eventuelt behov for
yderligere feltdata

¢ TForelgbige angivelser af ngjagtighedskrav i modelleringen

Milepcel 2: Review af modelopsetning og najagtighedskrav

Efter at modellen er sat op og der typisk er gennemfgrt en enkelt modelkgrsel skal der p& baggrund
af opleg fra radgiveren opnés enighed om fglgende:

e Godkendelse af model opsatningen

Godkendelse af ngjagtighedskrav i modelleringen

Forslag til kalibreringsprocedure

Forslag til valideringsprocedure

Forslag til usikkerhedsanalyser

Milepcel 3: Review af kalibrering og validering

Her skal der pa baggrund af oplag fra radgiveren opnas enighed om fglgende:
e  Godkendelse af model kalibreringen

e Godkendelse af modelvalideringen

¢ Forslag til modelsimuleringer til praktisk anvendelse

e TForslag til overdragelse af projektresultater (slutrapport, modeldata, mv.)

Milepcel 4: Review af modelsimuleringer og usikkerhedsanalyser

Her skal der p& baggrund af oplag fra radgiveren opnas enighed om fglgende:
¢ Godkendelse af de afsluttende modelsimuleringer

* Godkendelse af usikkerhedsanalyser

® Godkendelse af overdragelsen af projektresultaterne til slutbrugeren

De vigtigste af de fire milepzle er ofte milepzl 1 og 3.

17.2.3 Gennemforelse af reviews

Det er vigtigt at reviews i forbindelse med milepzlene formaliseres. Oplaggene fra rddgiveren i
forbindelse med de forskellige milepzle kan med fordel formuleres som udkast til de forskellige
kapitler i modelrapporten (jf. afsnit 14.4). Som et minimum bgr oplaggene fra radgiveren vare
skriftlige, og der bgr laves beslutningsreferater fra de afsluttende mgder. I mange tilfzlde kan det
vare en god ide at indrage eksterne personer som reviewere. Det gelder iser ved vurderingen af
kvaliteten af modelleringsarbejdet. Det kan fx ske ved, at forvalteren har en "husraddgiver” som bi-
sidder.
Middlemis (2000) skelner mellem fglgende typer reviews:
®  Model appraisal, dvs. en gennemgang af modelrapporten af en fagperson, som ikke ngd-
vendigvis er modellgr.
e Peer review, dvs. et review gennemfgrt af “ligemend” hvilket vil sige af uafhangige mo-
dellgrer.
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e Model audit, som udover en gennemgang af en modelrapport omfatter en audit ogsé en gen-
nemgang af samtlige modelsetupfiler, simuleringer og output af en erfaren modellgr.
e Post audit, dvs. en vurdering af tidligere prediktioner pa et tidspunkt, hvor der er fremskaf-
fet flere data, fx nogle ar senere.
En appraisal er mindre modelteknisk end et peer review, som omvendt ikke er lige sa omfattende
som en modelaudit. I Middlemis (2000) er der udarbejdet tjeklister for model appraisal og peer re-
view, incl. score-lister der beskriver modellens samlede performance.
Tabel 17.1 giver en anbefaling af hvilke typer reviews, der kan vare brug for i forskellige situa-
tioner.

17.3 OMKOSTNINGER VED KVALITETSSIKRING

Pa kort sigt er der selvfglgelig omkostninger forbundet med at lave kvalitetssikringsprocedurer som
beskrevet ovenfor. Indragelse af en husradgiver som bisidder koster méske 5% ekstra i forhold til
selve radgiverkontrakten. Samtidig vil det formelle system med milepzle med tilhgrende rapporte-
ring og mgder koste nogle ressourcer. Endelig vil et kvalitetslgft med mere omhu (mere intern kva-
litetcheck hos radgiveren) og yderligere aktiviteter som fx systematiske usikkerhedsvurderinger ko-
ste nogle ekstra ressourcer. Efter vores skgn vil en modelleringsopgave typisk blive 10-50% dyrere,
hvis ovenstdende forslag fglges. Til gengeld er vi af den klare overbevisning, at resultaterne bliver
meget mere troverdige og vardifulde, og at pengene derfor pé lidt langere sigt er givet serdeles
godt ud. Nar modellering bruges som grundlag for udarbejdelse af indsatsplaner ved grundvands-
zonering med tilhgrende muligheder for ekspropriative indgreb, er en formel kvalitetsikringsproce-
dure pd linie med ovenstaende en absolut forudsztning.

17.4 REFERENCER

Middlemis, Hugh (2000) Draft groundwater flow modelling guideline. Murray-Darling Basin Commission.
Aquaterra consulting Pty Ltd. Western Australia. Project No. 125. July 2000.
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Tabel 17.1 Behov for forskellige typer af review i forskellige situationer

Screening Overslagsberegninger Detailberegninger (Hi fi”)
Planlzgningsstudie/lavrisiko Grundlag for ekspropriati-
on/hgjrisiko

Milepzl 1 Model appraisal Peer review Peer review
Hydrogeologisk tolkningsmodel
Milepzl 2 Intet Peer review Peer review
Modelopsetning og ngjagtighedskrav | Model  appraisal  af
Milepzl 3 samlet opgave Peer review Peer review Model audit
Kalibrering og validering
Milepzl 4 Intet Peer review Model audit
Modelsimuleringer
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ESBJERG MODELLEN - ET EKSEMPEL

Bill Harrar, Hans Jgrgen Henriksen og Torben Obel Sonnenborg
Hydrologisk afdeling, GEUS

Ngglebegreber: Formal, geologisk model, hydrogeologiske tolkningsmodel, valg af modelkode,
modelopsatning, kalibrering, simuleringer

ABSTRACT: Esbjerg modellen er et eksempel pa et modelarbejde udfgrt i forbindelse med lokali-
sering af fremtidige kildepladser for Esbjerg Vandforsyning. Arbejdet har omfattet opstilling af ge-
ologisk model og konceptuel hydrogeologisk model. Opstilling af beregningsscenarier og simule-
ringer. Rapportering i form af rapport over simuleringsresultater og modelrapport. Der er anvendt
en MODFLOW numerisk grundvandsmodel og gennemfgrt vurderinger af vandlgbspavirkning og
afsenkning af trykniveau som fglge af etablering af fremtidig indvinding samt partikelbanesimule-
ring af indvindingsoplande.

A.1 FORMALET MED OPSTILLING AF MODEL

Det overordnede formal for opstilling af en grundvandsstrgmningsmodel var at beskrive de hydro-

geologiske forhold og regionale strgmningsforhold i grundvandet for oplandet til Sneum — Bram-

ming — Holsted &, i den sydlige del af Ribe Amt (se figur 1) med henblik pé at vurdere grundvand-

ressourcens stgrrelse og regionale fordeling samt de hydrogeologiske fglgevirkninger pa

grundvandstand og vandlgbsafstrgmning, som fglge af forgget vandindvinding i omradet (Henrik-

sen et al, 1995; Harrar og Henriksen, 1996).

Mere specifikt var formalene med opstilling af grundvandsmodellen:

(1) At opstille en geologisk model for omradet

(2) At afprgve opstillede hypoteser (konceptuelle model) for den overordnede regionale grund-
vandsstrgmning i omradet

(3) At udvikle en fleksibel grundvandsmodel, som er let at opdatere og generelt anvendelig til re-
gional modellering i omradet

(4) At belyse kaliberingsresultatet, herunder data og parametre, som har stgrst betydning for de
opnéede resultater

(5) At gennemfgre modelsimuleringer med henblik pé design af kildepladser, herunder konse-
kvensberegninger ved etablering af nye indvindinger (pavirkning af grundvandspejl, pavirk-
ning af vandlgbsafstrgmning og pavirkning af indvindingsoplande til nuvaerende og fremtidige
kildepladser)

(6) At give input til fortsat dataindsamling og monitering i forbindelse med supplerende undersg-
gelser, detailprojektering, indkgring og drift af nye kildepladser

Det overordnede mél med projektet har veeret at identificere og karakterisere en ny potentiel grund-

vandsressourcer til Esbjerg by i Ribe Amt. Ressourcen skal vaere beliggende indenfor Ribe Amt, og

have en total kapacitet p4 adskillige million m’ pr. 4r, og producere drikkevand af god kvalitet.
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Figur 1 Modelomrdde for Esbjergmodellen. De indlagte rektangler angiver potentiel placering af nye
kildepladser.

A.2 GEOLOGISK MODEL

En grundvandsmodel for Sneum 4-Holsted/Bramming & i den sydlige del af Ribe Amt er blevet
udarbejdet med henblik pa at vurdere grundvandsressourcens stgrrelse og regionale fordeling samt
fglger af vandindvinding i omradet (Henriksen et al., 1995). En geologisk model som grundlag for
den hydrogeologiske model blev opstillet. Basisdata omfattede eksisterende boringer fra GEUS Ju-
piter boringsdatabase suppleret op med 15 nye boringer, oplysninger fra den geologiske kortleg-
ning i omradet samt geofysiske data og kortlegninger i form af borehulslogs i de nye boringer,
gravemetri, elektromagnetiske sonderinger og seismik. Der blev fremstillet 18 regionale geologiske
profiler samt 6 detaljerede geologiske profiler. Preekvarteroverfladens hgjdeforhold og fordelingen
af de miocane formationer ved overfladen blev kortlagt.

Profiler og beskrivelser af sedimenterne blev anvendt til at estimere parametre (f.eks. hydraulisk
ledningsevne), og is@r relationerne mellem lerlag og sandlag samt kontakten mellem de kvartere
og mioczne aflejringer og deres betydning for magasinforholdene blev vurderet. En vigtig og cen-
tral del af den geologiske model var at beskrive en dominerende Kvarter erosionsdal, som er mere
end 200 meter dyb (figur 2). I dalen findes tre smeltevandssandmagasiner adskilt af lav-permeable
lerlag. I de mioczne aflejringer blev den vandfgrende Ribe Formation kortlagt samt den lidt mindre
vandfgrende Odderup Formation.

P4 grundlag af profilerne og forekomsten af lavpermeable lag blev der fremstillet overfladekort
for 20 meters intervaller (slicede kort). Data blev brugt som overordnet ramme for parameterfast-
settelse i modellens lag og grids for henholdsvis vandfgrende og lavpermeable lag.
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Figur 2 Geologisk snit (vest-ost) gennem modelomrddet.

A.3 KONCEPTUEL HYDROGEOLOGISK MODEL

Den konceptuelle model af de hydrogeologiske forhold i undersggelsesomradet blev udviklet base-
ret pa en syntese af geologiske, hydrologiske og klimatiske data. Den konceptuelle model blev ud-
viklet med henblik pa at guide modelopstilling, fastleeggelse af variationsrammer for parametre og
inputdata, fastleeggelse af initielle parameter estimater (a-priori verdier), og tilvejebringe en ramme
indenfor hvilken @ndringer blev foretaget under modelkalibreringen.

A.3.1 Hydrologiske processer

Den topografiske variation er vigtig for den rumlige fordeling af nedbgren i modelomradet. Korri-
geret nedbgr varierer mellem 870 mm/ar og 1200 mm/ér. Baseret pé arlig nedbgr ved malestatio-
nerne blev der beregnet en gennemsnitlig nedbgr for perioden 1985-94, idet huller i dataserier blev
udfyldt ved korrelation til narliggende stationer, og data blev korrigeret for vind- og befugtnings-
tab udfra lekategorier for hver enkelt station (evt. vaegtet, hvis stationer var flyttet indenfor perio-
den). Herved blev der udarbejdet et plankort med estimeret nedbgr ved 60 stationer indenfor omré-
det.

I den vestlige del af modelomradet varierer nedbgren mellem 1000-1050 mm/ar. I den centrale
del, hvor topografien er over kote +40 m, varierer nedbgren mellem 1100 og 1200 mm/ar. I de stgr-
re vandlgbsdale i den sydlige del af omradet (ved Kongeden og gst for Vejen) er nedbgren pa 900
til 1000 mm/ar. Nedbgren varierer primeart som fglge af topografiske effekter og placering af skov-
omréader (nord for Holsted), som vurderes at medfgre forgget nedbgr lokalt i omradet. I den gstlige
del af omrddet vurderes nedbgren at vare reduceret pa grund af “’skyggevirkning” fra de hgjtlig-
gende omrader mod vest. I gennemsnit er nedbgren 950 mm/ar for omridet.

Den potentielle fordampning varierer mellem 500 og 600 mm/ar i omradet (Hovborg), med en
gennemsnitsverdi pd 550 mm/ar for perioden 1965-94. Denne verdi reprasenterer en kortklippet
grees rigeligt forsynet med vand, beregnet vha. Makkings metode. Den potentielle fordampning for
andre vegetationstyper i omradet antages at afvige fra ovenstdende verdi. Baseret pa Karup & un-
dersggelsen (Henriksen, 1987) blev potentiel og aktuel fordampning skgnnet for gras, korn, rod-
frugt, néleskov, lgvskov og vidomrader. Der blev anvendt en simpel rodzonemodel til beregning af
aktuel fordampning for 3 arealtyper: landbrug (sandjord), landbrug (lerjord) og skov (sandjord).
For modelomradet som helhed blev den aktuelle fordampning estimeret til 450 mm/ar.

Den overfladenzre afstrgmning blev defineret som overfladisk afstrgmning, interflow og dren-
vands-afstrgmning (gennem de gverste jordlag som kun er mattede i den del af aret). Overfladenzr
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afstrgmning vurderes primert at athenge af topografi og jordtype. For modelomradet som helhed
blev den overfladiske afstrgmning skgnnet til at udggre 2-7 % af den &rlige nedbgr (baseret pa en
analyse af mélte afstrgmninger ved vandfgringsstationer) eller 20-75 mm/ar med et estimeret gen-
nemsnit pd 50 mm/ar. Interflow og drenafstrgmning blev estimeret til 200-250 mm/ar i modelom-
radet. Den overfladenare afstrgmning blev dermed samlet skgnnet til 260 mm/ar.

Baseret pa ovennavnte estimater for overfladevandssystemet, blev den gennemsnitlige grund-
vandsdannelse indenfor modelomradet opgjort til 240 mm/ir, se tabel 1.

Tabel 1 Estimeret vandbalance for modelomradet.

Vandbalance for modelomridet mm/ar
INPUT:

Nedbgr 950
OUTPUT:

Aktuel fordampning 450
Overfladenzr afstrgmning 260
INPUT-OUTPUT:

Nettonedbgr 500
Grundvandsdannelse (til stationzr model) 240

Baseret pa tidsserier manedlig afstrgmning ved malestationer i omradet, 12 maneders glidende
gennemsnitsvardier og drlige minimumsafstrgmninger for 1966-94 blev det vurderet, dels at medi-
anminimum udgjorde 5.5 Vs/km?, dels at aret 1994 havde en minimumsvzrdi, der 13 tzt pad medi-
anminimum. Der foreld synkronmalinger fra 1979 og 1989-94 for omradet. Data fra den seneste
synkronmalingsrunde blev valgt til kalibrering af modellen. Der var en vasentlig forskel pa de to
maélerunder, som resulterer i usikkerhed pd den kalibrerede model i forhold til medianminimums-
veerdierne. Medianminimumsafstrgmninger for delstrekninger (baseflow) blev udtegnet pa kort
(1:50.000) og sammenlignet. Data for 1989-94 viste sig systematisk at ligge over 1979-vardierne.
Usikkerheden pa synkronmalingerne blev anslaet til 5-10% for vandfgringsmalingen ved den en-
kelte vandlgbslokalitet. Transformeringen af maélingen til et medianminimumsskgn ved hjzlp af
tidsseriedata ved nerliggende faste malestationer medfgrer, at den samlede usikkerhed bliver stgrre
(hydrologisk fejl). Data for delstreekninger bliver beregnet ved at trakke en eller flere opstrgms
verdier fra nedstrgms vardier, og denne subtraktion resulterer i en forggelsen af usikkerheden.
Hvor der er betydelig vandfgring bdde opstrgms og nedstrgms anslés den totale fejl (usikkerhed) pa
inputvardier til 15-25 % for en enkelt delstreckning.

Manedlige observationer af trykniveau ved udvalgte pejlestationer blev analyseret, og det blev
konkluderet, at der var sasonvariationer i grundvandsstanden pa mellem + 1,0 og £ 1,5 m, en peri-
odisk trend (fra ar til 4r) der varierede mellem kote 19,5 og 20,5 m, at minimumsvzardien indtraf i
1976, og at efteriret 1994 var karakteriseret ved relativt hgjt grundvandspotentiale som fglge af
betydelig nedbgr.

Variationen i trykniveau har betydning for den stationzre kalibrering af modellen, specielt med
hensyn til anvendte data fra PC Jupiter. Der foreld imidlertid synkronmalinger fra marts og august
1995, som gav grundlag for at bestemme savel fordelingen indenfor modelomradet som s&sonvari-
ationen mellem de to malerunder. Trykniveaudata blev udtrukket fra Jupiter databasen indenfor et
omradet, som udstrakte sig 5 km udenfor modelomradet i alle retninger. Observationer fra Jupiter
fra perioden 1970-90 blev anvendt. Data blev anvendt uden nogen form for sortering efter seson
o.l, idet det blev antaget, at data i gennemsnit reprasenterer stationzre forhold. Data blev opdelt pa
overfladen®rt og dybere grundvand pé basis af filtermidtpunkter. Havniveau blev anvendt som
grense mellem overfladenart og dybt grundvand. Herefter blev trykniveauet for gvre og dybt
grundvand kontureret. Disse potentialebilleder viste, at modelranden falder sammen med grund-
vandsskel for sével det overfladenzre som det dybe grundvandssystem, samt at trykniveauet i beg-
ge systemer tydeligt afspejler bade topografisk variation og placering af vandlgb i omrddet.
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A.3.2 Fastleggelse af hydrauliske parametre

Stgrrelse og fordeling af hydraulisk ledningsevne blev baseret pa kvalitative regionale skgn og re-
sultater af prgvepumpninger. De kvalitative estimater definerede regionale mgnstre og prgvepump-
ningsresultaterne tilvejebragte lokale verdier til modellen. Disse blev kombineret med henblik pa
at fastsette initielle hydrauliske ledningsevneverdier til brug i modellen og variationsramme (til
brug ved kalibreringen).

En kvalitativ vurdering af transmissivitetsfordelingen i modellen blev bestemt ud fra bore-
hulslogs, geologiske profiler, og isopach samt strukturelle konturplot. Relative transmissivitetse-
stimater for hgj, medium og lav ledningsevne blev herved fastsat. Kvartaret blev tildelt lave trans-
missivitetsvardier for den gverste sekvens, og hgjere verdier for de mellemste og nedre enheder i
den centrale og gstlige del af modelomradet. Vest for den centrale dybe dal blev Kvarteret tildelt
moderate og lave hydrauliske ledningsevnevardier, som reflekterer sivel lokal forekomst af fin-
kornede aflejringer og en aftagende tykkelse af aflejringerne.

De mioczne sedimenter bestir primert af Arnum Formationen. Kvartaret er i kontakt med Ar-
num i den vestlige, centrale, sydlige og sydgstlige del af modelomradet. Mod vest er Arnum For-
mationen finkornet (ler med lag af fint sand), der udggr hele den Miocane sekvens. Mod gst er Ar-
num Formationen mere grovkornet og overlejret og underlejret af de sandede Odderup og Ribe
Formationer. Miocenet blev indledningsvist tillagt lave transmissivitetsverdier i den vestlige del af
modelomradet. Der foreld i alt ca. 25 prgvepumpningsresultater med T-vardi, filterlengde, filter-
midtpunkt, samt hydraulisk ledningsevne for sivel Miocene og Kvartere filtersatte boringer (15
korttidsprgvepumpninger og 13 lengerevarende prgvepumpninger). Numeriske simuleringer af 3
leengerevarende prgvepumpninger blev udfgrt med RADSYM (Mucha og K®rgaard, 1982). Esti-
mater af hydraulisk ledningsevne og magasintal blev bestemt ved “trial-and-error” kalibrering af de
simulerede pr¢vepumpn1nger Resultaterne 1nd1kerer at den hydrauhske ledningsevne for de
kvarteere aﬂejrmger varierer mellem 8-10° og 1.2:10” m/s og for de miocene aflejringer mellem
1-10* og 9-10° mys. Stgrrelsesordenen er indenfor variationsrammen for siltet sand, sand og grus
(Freeze og Cherry, 1979).

A.3.3 Massebalance estimat

En massebalance blev opstillet for modelomridet pa baggrund af den konceptuelle model, klima-
data, oppumpningsdata, og baseflow estimater. Grundvandsskel for overfladenzre og dybe grund-
vandsmagasinsystemer blev afgranset. Det antages, at infiltration af nedbgr til grundvandsspejlet
er den eneste kilde til grundvandsdannelse. Afstrgmning fra grundvandssystemet sker til overfla-
devandssystemer (vandlgb og havet), vandindvindingsboringer og ved underjordisk afstrgmning pa
tveers af modelranden. Afstrgmning direkte til havet antages at udggre en lille del af den samlede
afstrgmning, som fglge af forekomsten af relativt lavpermeable aflejringer i den vestlige del af mo-
delomridet. Udstrgmning pa tvers af modelrande antages ogsé at udggre en begrenset del af den
samlede afstrgmning, baseret pa tolkningen af de regionale strgmningsretninger. Afstrgmning til
vandlgb og vandindvinding vurderes derfor at udggre stgrstedelen af den samlede afstrgmning fra
grundvandssystemet. Grundvandsdannelsen blev i gennemsnit estimeret til 0.24 m/ar baseret pa hi-
storisk nedbgr, fordampning, arealanvendelse og topografi, se tabel 1. Gennemsnitlige afstrgm-
ningsveardier pa 0.26 og 0.29 m/ar blev beregnet udfra baseflow data og vandindvindinger.

Grundvandsdannelse og samlet afstrgmning skal ngdvendigvis vere ens ved stationzre bereg-
ninger. Den uafthangige opggrelse af input og output til grundvandssystemet passer rimeligt godt
overens. Estimatet understgtter den konceptuelle models antagelse om, at grundvandsdannelse til
systemet sker ved infiltration af regnvand og at hovedparten af vandafgivelsen fra grundvandet sker
til vandlgb og vandindvinding.
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A.3.4 Konceptuel model

Det kvartere reservoir i den dybe erosionsdal, hvor meagtigheden er stgrst, kan opdeles pé et gvre
reservoir (som i dag i stort omfang anvendes til markvanding), et mellemdybt reservoir beliggende
mellem kote —20 m til — 60 m og et dybt reservoir under kote — 80 m. Disse reservoirer er adskilt af
mere lavpermeable silt- og lerlag af begrenset udstreekning, hvilket betyder, at der er relativ god
hydraulisk kontakt mellem de kvartere reservoirer. Den gvre del af kvarteret er generelt mere lav-
permeabel end den nedre del.

I miocenet udggr Ribe Formationen et dybtliggende reservoir i kote ca. —80 til — 90 m med
stgrst maegtighed og overvejende forekommende i den gstlige del af modelomradet. Det samme ggr
sig geldende for den overliggende relativt vandfgrende Odderup Formation. Miocenet har generelt
en hgjere permeabilitet mod g@st.

Bunden af akvifersystemet er defineret ved finkornede miocene sedimenter i en dybde pé ca. —
160 m DNN. Toppen af akvifersystemet er defineret af grundvandsspejlet som varierer mellem
kote 65 m og kote 1 m. Trykniveaufordelingen i modelomridet er tydeligt pdvirket af sdvel
topografi og vandlgbssystemer. Den horisontale strgmningsretning udgér fra det nordgstlige hjgrne
af modelomridet i sydvestlig retning. Vertikale hydrauliske gradienter er nedadrettede i det
nordgstlige omride og opadrettede i nerheden af stgrre vandlgb imod sydgst, syd og vest. Mod @st
sker der en dyb grundvandsdannelse fra kvarteret til miocenet. Grundvand fra miocene magasiner
strgmmer overvejende ud til de kvartere magasiner i den dybe centrale errosionsdal. I dybden er
grundvandsstrgmningen mod vest begr@nset som fglge af aftagende hydraulisk ledningsevne. Dybt
grundvand strgmmer i stedet opad omkring den vestlige afgrensning af den dybe kvartare dal, for
til sidst at afstrgmme til vandlgb.

Det antages for de stationare forhold at grundvandsdannelsen til magasinsystemet har samme
stgrrelsesorden som summen af baseflow afstrgmningen til vandlgb og oppumpningen til vandind-
vindingen.

A.4 VALG AF KODE

Det blev indledningsvist vurderet, at opstilling af 3D-grundvandsmodel for omradet ville kunne
gennemfgres mest hensigtsmassigt ved valg af et af fglgende modelveerktgjer:

e MIKE SHE model

e MODFLOW model
MIKE SHE modellen blev vurderet at have fortrin fremfor MODFLOW med hensyn til en fuld dy-
namisk simulering af hele det hydrologiske kredslgb, incl. overfladisk afstrgmning, umattet zone,
grundvand og vandlgbsafstrgmning. MODFLOW modellen vurderedes at have fortrin fremfor
MIKE-SHE, med hensyn til mulighed for stationzre beregninger (afviklingstid) og til veldoku-
menteret partikelbane modul (PATH3D; Zheng, 1989). Hertil kom et udtrykt gnske fra Ribe Amt
om benyttelse af MODFLOW, safremt denne model vurderedes fuldt anvendelig til opgaven. 1
samrid mellem Esbjerg Vandforsyning, Ribe Amt og GEUS blev MODFLOW systemet (Model-
Cad386; Rumbaugh, 1993) herefter valgt.

Modelkoden er baseret pa USGS’s modulopbyggede 3D finite differens grundvandsstrgm-
ningsmodel MODFLOW (McDonald og Harbaugh, 1988), normalt betegnet MODFLOW. Koden
lgser den partielle differentialligning, der beskriver strgmning i to eller tre dimensioner, ved anven-
delse af en blok-centreret finite differens tilnrmelse. Lgsningen til ligningssystemet er et estimat
af trykniveau og flow som funktion af tid og sted. MODFLOW kan simulere strgmning ved kon-
stant densitet i et mettet, porgst medium. MODFLOW kan simulere horisontale og vertikale hete-
rogeniteter, artesisk og frit akvifer/akvitard systemer, ikke stationzre pavirkninger, og strgmning
fra eksterne kilder og dreen. MODFLOW blev valgt til studiet pd grund af systemets fleksibilitet
ved simulering af komplekse akvifer betingelser, relative brugervenlighed, ngjagtighed, og det
faktum at modellen er accepteret som en industriel standard.
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Modelkoden til partikelbanesimuleringer PATH3D (Zheng, 1991) blev anvendt til estimering af
grundvandets strgmningsveje. Programmet benytter Igsningen fra strgmningsmodellen pa trykni-
veauet i modelomradet og kan simulere bevagelsen af grundvand og den advektive transport af
oplgste stoffer ved to- eller tre-dimensional stationzr eller ikke stationzr strgmning. PATH3D si-
mulerer grundvandets strgmningsveje ved fgrst at foretage en hastigheds interpolation som omreg-
ner trykniveauer simuleret af MODFLOW til en kontinuert hastighedsfordeling. En numerisk Igser
anvendes herefter til at "fglge” bevagelsen af partikler i dette hastighedsfelt.

Der blev anvendt adskillige support programmer til pra- og postprocessering af modeldata (Qu-
attroPro, Qedit, pMAP, SURFER og ModelCad386).

A.5 MODELOPSAETNING

A.5.1 Opstilling af regional stromningsmodel

Der er opstillet en 3D-grundvandsmodel (MODFLOW) med maskevidde = 500 m og lagtykkelse =
20 m. Det gverste lag i modellen (> 40 m) har varierende lagtykkelse jf. topografisk variation.
Modellen er opstillet med vandrette beregningslag efter fglgende konvention:

lag kote interval (DNN)
1 > +40m
2 +20 til +40m
3 0til +20m
4 20 til Om
5 40 til -20m
6 -60 til -40m
7 -80 til -60m
8 -100 til -80m
9 -120 til -100 m
10 -140 til -120m
11 -160 til -140m

Modelopstilling er valgt af flere arsager. For det fgrste har det vaeret formalet at opstille en 3D
model, som giver mulighed for at beskrive partikelbaner i 3 dimensioner, idet en sidan er
afggrende for beskrivelse af de szrligt grundvands-dannende omréder til et givent kildefelt. For det
andet er geologien kompleks, men kan i kvarteret i princippet beskrives som bestdende af en
‘forholdsvis' vandfgrende 'sandmatrix’, i hvilken der er lokaliseret forskellige lavpermeable lerlag.
Der er séledes ingen gennemgaende lerlag, som kunne retferdigggre en egentlig lagdelt model'.
For det tredje er 'vandrette beregningslag' foretrukket med henblik pd at give en realistisk
beskrivelse af 'aflejringsmiljget’ med vasentlig forskel pa horisontal og vertikal hydraulisk
permeabilitet.
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Lag 1 og 2 i modellen er 'inaktive' i omrader, hvor terren ligger hhv. under 40 m i forhold til DNN
(centrale del af modelomrédet) og under 20 m i forhold til DNN (vestlige del af modelomrédet).
Lag 3 udggr dermed det gverste beregningslag, som er aktivt i hele modelomradet, og laget er
udvalgt i det fplgende til illustration af simuleringer i den gvre del af kvarteret. Lag 8 udggr mod
gst Ribe Formationen og er i det centrale modelomrade det lag, som har interesse i forbindelse med
indvinding fra kvarteret i bl.a. Sekjer omradet. Lag 8 benyttes til illustration af forhold i dybe lag.

A.5.2 Modelopseetning og randbetingelser

Modelomrédet er vist i figur 3. Modelomradet udggr samlet 41x25 km® = 1025 km®. Heraf er der
inaktive omréder i gvre venstre hjgrne og gvre hgjre hjgrne pa i alt ca. 75 km’. Effektivt modelareal
udggr ca. 950 km® Der er benyttet 'no-flow' randbetingelse langs hele modelranden i alle lag,
bortset fra 3 delstreekninger:
¢ mod nord langs Holme 4-dalen i lag 3, hvor denne forsvinder ud af modellen (her er anvendt
trykniveau athengig flow randbetingelse)
e mod syd i lag 8 hvor Ribe Formationen giver anledning til et flow ud af modelomréadet
(trykniveau afh@ngig flow randbetingelse)
e mod syd-vest langs kystzonen (trykniveau afthengig flow randbetingelse i lag 3)
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Figur 3 Numerisk reprzesentation af modelomrddet. De fuldt optrukne linier viser det numerisk net.
De sorte omrider angiver inaktive celler (no-flow rande).

Modelgrid er opstillet med maskevidde pad 500 m i hele modelomradet. Herved er opniet en
ensartet detaljering for hele modelomradet, som dels ggr modellen mere generelt anvendelig i
forbindelse med amtets forvaltning af vandressourcen, dels giver en bedre beskrivelse af de
relativt’' smalle kvartere dalsystemer mod vest, samt udveksling med vandlgb.

Vandlgb i lag 1 og 2 er indlagt i modellen som 'dren’', mens vandlgb i lag 3 er indlagt som
'vandlgb' med trykniveau afhzngig flow randbetingelse. Vandlgbene i lag 1 og 2 udggr de
opstrgms dele af vandlgbssystemet og 'dren’ randbetingelsen er valgt med henblik pa at sikre sig, at
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der ikke simuleres udsivning fra de gvre vandlgbsstreekninger, i tilfzlde af 'udtgrring ved forgget
oppumpning' ved et af beregningsscenarierne. For de nedre strekninger (lag 3) er der mulighed for
udsivning fra vandlgb til grundvand ved grundvandsindvinding, hvilket ogsa vil kunne forekomme
i naturen.

Modelomradet blev inddelt pa i alt 43 delstrakninger (’reaches”) med et beregnet baseflow for
hver (grundvandsafstrgmning). I figur 4 er vist vandlgbsstrekninger (med nummersystem) som er
defineret af hensyn til samlede vurderinger af pavirkninger pa delstrakninger.

=
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Figur 4 Opdeling af vandlobssystemet i delstrekninger (reaches). I hvert af de 43 omrdder forefindes
der estimater for medianminimum.

A.6 KALIBRERING AF MODEL

Grundvandsmodellen er kalibreret pa baggrund af:
o trykniveau malinger fra Jupiter databasen
¢ synkronpejlinger af trykniveau fra marts 1995
¢ synkronpejlinger af trykniveau fra august 1995
¢ medianminimumsafstrgmninger i vandlgb fra 1989-94

A.6.1 Kalibreringsresultat

I figur 5 er vist simuleret trykniveau for lag 3 og 8 samt afvigelser mellem mélt og simuleret
trykniveau. Lag 3 reprasenterer intervallet mellem kote 0 og 20 m og er det gverste gennemgéende
lag i hele modelomrédet. Lag 8 reprasenterer intervallet mellem kote -80 og -100 m.
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Figur 5 Simuleret trykniveau for lag 3 (everst) og Iag 8 (nederst) vist som konturlinier. For hvert ob-
servationspunkt er afvigelsen mellem observeret og simuleret trykniveau angivet.

I figur 6 er vist resultatet af kalibreringen af modellen ved xy-plot af observeret trykniveau mod
simuleret trykniveau (scatter-plot). I figur 7 er vist en sammenstilling af observeret
medianminimumsvandfgring mod simuleret grundvandsafstrgmning. Kalibreringsresultatet fremgér
af statistikken vist i tabel 2.
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Observeret mod simuleret trykniveau
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Figur 6 Scatterplot, som viser observeret mod simuleret hydraulisk trykniveau.
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Figur 7 Observeret medianminimumsafstremning og simuleret grundvandsafstromning.
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Tabel 2 Kalibreringsresultat

Synkronmaling Synkronmaling Jupiter
marts 1995 august 1995 datagrundlag

HELE MODELLEN
Antal mélepunkter 65 48 471
Middel afvigelse, ME (m) -0.70 0.36 0.40
Standard afvigelse (m) 1.82 1.63 2.96
RMS-vardi (m) 1.94 1.66 2.98
Korrelationskoefficient 0.99 0.99 0.98
LAG 1- antal mélepunkter 0 0 50
RMS-vardi (m) - - 2.83
LAG 2- antal malepunkter 13 4 136
RMS-vardi (m) 2.35 2.27 3.04
LAG 3- antal milepunkter 13 9 142
RMS-vzardi (m) 2.09 1.81 3.08
LAG 4- antal malepunkter 8 6 100
RMS-vardi (m) 1.42 1.25 2.84
LAG 5- antal malepunkter 10 8 23
RMS-vardi (m) 1.38 1.44 3.14
LAG 6- antal malepunkter 4 4 12
RMS-vardi (m) 1.92 1.44 1.86
LAG 7- antal malepunkter 5 5 7
RMS-vardi (m) 1.75 1.81 3.76
LAG 8- antal mélepunkter 7 7 0
RMS-vardi (m) 1.80 1.37 -
LAG 9- antal mélepunkter 4 4 0
RMS-vardi (m) 2.52 2.05 -
LAG 10-antal malepunkter 1 1 1
RMS-vardi (m) 1.51 0.63 3.39

Den summerede massebalance for hele modellen er sammenfattet i tabel 3.

APPENDIKS A-12



Stabi i grundvandsmodellering. Henriksen et al.(red) ©) 2001/56 GEUS

Tabel 3 Summeret massebalance (i /s og mm/ar).

Vandbalance stgrrelse /s (%) mm/ar
Ind i modellen:

Grundvandsdannelse 7247 (98) ca. 240
Lazkage fra vandlgb 106 (2) ca. 4
Indstrgmning gennem trykniveauathengig flow-rand 34 (0) ca. 1
Total ind 7387 (100) ca. 245
Ud af modellen:

Oppumpning i boringer 719(10) ca. 25
Afstrgmning til gvre vandlgb (vandlgbsgrids i lag 1 og 2) 3826 (52) ca. 125
Afstrgmning til nedre vandlgb (vandlgbsgrids i lag 3) 2443 (33) ca. 80
Udstrgmning gennem trykniveauafhangige rande 399 (5) ca. 15
Total ud 7387 (100) ca. 245

A.7 SIMULERINGER

A.7.1 Formulering af beregningsscenarier

Der blev i samrdd mellem Esbjerg Vandforsyning og Ribe Amt udvalgt 9 scenarier, som skulle
analyseres. I nerverende sammenhang prasenteres kun 3 scenarier. Resultaterne fra den samlede
undersggelse kan findes i Henriksen et al. (1995). Beskrivelsen af de udvalgte scenarier er vist i
tabel 4. Placeringen af de i tabellen nevnte pumpeboringer fremgar af figur 8.

A
,_.J\‘L £ ,\»i%%a'}) T@I%T

Figur 8 Placering af pumpeboringer for de analyserede scenarier.
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Tabel 4 Udvalgte beregnings scenarier I-IIL

Scenarie beskrivelse

Pumpeboringer/-grids
(oppumpning = 1 mill. m*/pumpeboring)

I 6 mill. m® fra Sekjaer omrédet

sl +82+83+s4+5s5+s6

II 2 mill. m® fra hver af omraderne Sekjer,
Bggeskov og Lindknud

s3+s4+bl+b2+11+13

Bggeskov og Lindknud

III 3 mill. m® fra hvert af omraderne: Sekjer,

S3+s4+s5+bl+b2+b3+11+12+13

Bemerk at boringer s1 - s6 er nummereret med nr. 1 som den sydligst beliggende og nr. 6 som den

nordligste (fig. 8). Galder ogsa gvrige omrader.

A.7.2 Afscenkning of grundvandspejl

Simuleret afsenkning af trykniveau i lag 3 og lag 8 er vist i figur 9-11. De beregnede afsenkninger
breder sig ud over et relativt stort omrade, og lokalt omkring pumpeboringer (modelgrids 500x500

m) ses afs@nkninger omkring 5 - 15 m. I tabel 5 er simulerede afsenkninger sammenstillet i
udvalgte punkter.

AN
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Y

5
2

" b f‘_\@ ‘ ] | » ) j ( H

by ) \f ‘ | .
~ 3, NN
ﬁ}ﬂ(’ ;| \—f"‘“—fé Rt AN

Figur 9 Afsaenkning i lag 3 og 8 ved scenarie I. Kon-
turinterval pi 0.5, 1,2, 4, 6, 8, 10 m.

Figur 10 Afsznkning i Iag 3 og 8 ved scenarie I1.
Konturintervalpi 0.5, 1,2, 4, 6, 8, 10 m.
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Figur 11 Afszenkning i lag 3 og 8 ved scenarie IIl. Kon-
turintervalpi 0.5, 1,2, 4, 6, 8, 10 m.

Ved scenarie I ses afsenkninger i lag 3 i den gvre del af kvarteret pa 0.5 m i en afstand af ca. 10

km fra kildepladsen ved Sekjar. I omrddet mellem Ngrrebazk og Sekjar bak ses afsenkninger pa
2-4 m. I lag 8 i den dybe del af kvartaret ses afsenkninger pa 2-10 m i omrédet mellem Ngrrebek
og Sekjer bak (fig. 9).

Ved scenarie 11 ses stgrre afs@nkninger omkring Stilde & (fig.10).
Ved scenarie III ses afsznkninger i et stgrre omrade mellem Ngrrebzk, Sekjer baek og Stilde &

pd omkring 2 m i gvre del af kvarteret, i lag 3 (fig. 11). Afsenkningen breder sig ud til
modelranden i et stort omrade. Scenarie III svarer til scenarie II, bortset fra en 50 % stgrre
indvinding fra hver kildeplads (indvinding pa i alt 9 mill. m®). Afsenkningerne i nogen afstand fra
kildepladserne viser sig at vare proportionale med indvindingsmangden. Lige omkring
kildepladserne galder proportionaliteten ikke.
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Tabel 5 Simulerede afsenkninger i udvalgte punkter for de tre scenarier.

Scenarie: I I 111
I alt, mill. m*/4r: 6 6 9

Simuleret afsenkning (m)

@vre grundvand (0 til 20 m: DNN)

- Sekjer kildepl. 4.0 2.0 22
- Bggeskov kildepl. 0.9 1.5 22
- Lindknud kildepl. 0.5 1.3 2.2
- Kongensvase bro 2.0 1.1 20
- Favrskov 2.0 1.2 1.8
- Holsted by ' 1.0 0.5 0.8
- Hovborg 0.6 0.5 0.7
- Glejbjerg <0.5 <0.5 <0.5
- Bjgvlund pl. <0.5 <0.5 <0.5
Nedre grundvand (-80 til -100 m)
- Sekjer kildepl. 10.0 6.0 8.0
- Bggeskov kildepl. 0.9 4.0 4.0
- Lindknud kildepl. 0.5 2.0 4.0
- Kongensvase bro 2.0 1.2 2.0
- Favrskov 2.0 1.0 1.8
- Holsted by 1.0 0.6 0.8
- Hovborg 0.6 0.7 1.0
- Glejbjerg <0.5 <0.5 <0.5
- Bjgvlund pl. <0.5 <0.5 <0.5

A.7.3 Indvindingsoplande og partikeltransport

Simulerede partikelbaner og trykniveau i lag 3 er vist i figur 12 - 14. Der er genereret partikelbaner
fra 8 punkter i opstrgms retning fra hver boring. En test med 50 punkter gav stort set tilsvarende
resultat. De viste partikelbaner reprasenterer en projicering af baner fra samtlige lag. Det areal,
som skal beskyttes, omfatter arealet der ligger indenfor en 'omkreds'’ til partikelbanerne, som pa den
sikre side skal omfatte en 'sikkerhedszone’' jf. usikkerheder pa modellen.

For scenarie I viste en test af punkter beliggende i lag 1, 2 og 3, at det areal, som disse
representerer, udggr en vasentlig del af 'partikelbane’ arealet for samtlige lag. I fgrste omgang er
det derfor valgt at belyse samtlige partikelbaner. Der kan efterfglgende foretages supplerende mere
detaljerede studier af udvalgte scenarier.

Scenarie I giver et relativt sammenh&ngende indvindingsopland beliggende mellem Ngrrebak,
Sekjer bek og gvre del af Stilde & (fig. 12).

Scenarie II giver 2 adskilte indvindingsoplande, idet Bggeskov og Lindknud omradet til dels
'smelter sammen' til et opland (fig. 13).

Scenarie III med forgget indvinding giver 'nasten’ ét sammenhangende opland (fig. 14).
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Figur 12 Simulerede partikelbaner og trykniveau for Iag 3 ved scenarie I,
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Figur 13 Simulerede partikelbaner og trykniveau for lag 3 ved scenarie I1.
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Figur 14 Simulerede partikelbaner og trykniveau for lIag 3 ved scenarie I11.

Scenarie I giver samlet det mest kompakte indvindingsopland og dermed et opland, som vil
veere fordelagtigt med hensyn til nermere afgransning. Det samlede indvindingsopland, som skal
beskyttes, vil udggre i alt ca. 17 km”® ved en jevnt fordelt grundvandsdannelse pa ca. 350 mm/ar og
en samlet indvinding pa i alt 6 mill. m’. I praksis er grundvandsdannelsen ikke jevnt fordelt
indenfor indvindingsoplandet og afhznger af bade hydrogeologiske forhold og placering i forhold
til vandlgb/vandskel. Afgrensningen af indvindingsoplandet vil vere forbundet med nogen
usikkerhed. I praksis vil indvindingsoplandet derfor udggre ca. 3-5 km” pr. mill. m’, der fremtidigt
gnskes indvundet fra omradet eller mellem 20 og 30 km® ved 6 mill. m’.

Det minimale areal, som bgr beskyttes, kan bestemmes udfra nettonedbgren og indvindingens
stgrrelse, idet det antages, at der indenfor indvindingsoplandet enten sker nedsivning svarende til
nettonedbgren eller ingen nedsivning (pa grund af lavpermeable lag og opsivning mod vandlgb).
Med disse antagelser bliver det minimale areal som skal beskyttes ca. 10 km®. En zoneopdelt
grundvandsbeskyttelse vil derfor forudsztte et areal pa mellem ca. 10 og ca. 30 km’ ved en samlet
indvinding pa i alt 6 mill. m® pr. ar, afhengigt af placering af indvindingsboringer, filtersztning,
indvindingens stgrrelse mm.

A.7.4 Pavirkning af minimumsvandforing

Pavirkningen af minimumsvandfgringen pé streekningsniveau fremgér af tabel 6, hvor
hovedresultatet er sammenfattet, udtrykt som simuleret pavirkning i % af nuvarende
medianminimumsafstrgmning.
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Tabel 6 Pavirkning af medianminimumsvandfgring ved alternative scenarier (pavirkning i % af
medianminimum opsummeret pa stgrre oplande). Numrene i parentes refererer til delstrekninger af
vandlgbssystemet, se figur 4.

Opland I I m
Ngrrebzk (14) 15 12 13
Sekjer bk (15) 16 12 12
Stilde & (36) 14 21 33
@vre Sneum & (11+12+13+14+15) 10 7 8

Holsted &, Holsted (33+34+35+36+38+39) 6 9 14
Holme 4, ns Hovborg (40+41+42+43) 5 6 11

Scenarie I giver pavirkninger omkring 15 % for de 3 vandlgb: Ngrrebak, Sekjer bek og Stilde
a. Vurderet pé baggrund af gennemfgrte scenarier giver scenarie I en jevn belastning af vandlgb i
Sneum & systemet. Dette scenarie giver ligeledes mulighed for senere udbygning af de gvrige
omrader, evt. til lokal anvendelse med efterfglgende udledning af spildevand til gvre del af Holsted
a systemet.

Scenarie III, som svarer til scenarie II, blot med 50 % stgrre indvindingsmangde, giver ikke en
fuldt proportional pavirkning af vandlgb tet pd de 3 kildepladser. Ngrrebak og Sekjer bak
pavirkes siledes kun begraenset ved 50 % forgget indvinding. Den forggede pévirkning slar ifglge
modellen is@r igennem for vandlgbene i stgrre afstand fra kildepladserne (i Holsted 4 og Holme &).

A.8 KONKLUSION

Det anbefales primzrt at udnytte Sekjer omradet som kildeplads, idet der her kan indvindes mindst
6 mill. m® uden drastiske vandlgbspavirkninger. Indvindingsoplandet, og dermed det omride som
skal beskyttes, bliver mest 'koncentreret' ved dette valg, idet der er tale om et sammenhangende
omrade.

@vrige omrader anbefales reserveret til evt. fremtidig anvendelse regionalt eller lokalt i Holsted-
Brgrup-Vejen omrddet, idet vandindvindingen fra disse omrdder medfgrer relativ stor
vandlgbspavirkning, som i forbindelse med lokal anvendelse kan elimineres ved genudledning af
den indvundne og forbrugte vandmangde til lokal recipient i gvre del af Holsted & systemet (som
renset spildevand).

Der er behov for beskyttelse af det samlede ressourceopland til samtlige interesseomrader samt
at fa kortlagt vandkemi i de gvre lag (gvre dele af oplandet til Ngrrebzk, Sekjer bek og Stilde a).

Det anbefales, at der ivaerks®ttes et ‘fuldskala’ pumpeforsgg af varighed pa flere maneder i
forbindelse med indkgring af Sekjer omradet, siledes at modellen kan valideres under 'stgrre
stress-pavirkning'.

Det anbefales at fortsztte synkronpejlerunder og kontinuerte registreringer med henblik pé
kalibrering af dynamisk model, som kan benyttes til nermere vurdering af nuvarende pévirkning
fra markvanding p4 Ngrrebzk, Sekjer bak og Stilde 4. En velkalibreret dynamisk model er
vaesentlig i forbindelse med indkgring og test af Sekjer kildeplads samt detailvurdering af bl.a.
variation af indvindingsoplande og grundvandsdannende arealer som fglge af klimapévirkninger.
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INVERS KALIBRERING AF DK-MODEL SGNDERJYLLAND

Torben Obel Sonnenborg, Britt S.B. Christensen og Hans Jgrgen Henriksen
Hydrologisk afdeling, GEUS

Ngglebegreber: Invers kalibrering, automatisk parameterestimation, parameterusikkerhed, DK-
model Sgnderjylland

ABSTRACT: Anvendelse af DK-modellerne som et verktgj til analyse af Danmarks tilgengelige
drikkevandsressource er sterkt afthengig af, at modellerne er velkalibrerede. Med det formal at
forbedre modellernes evne til at reproducere grundvandsmagasinerne dynamik, er der udviklet en
invers kalibreringsprocedure, som ggr det muligt at estimere de vigtigste grundvandsparametre ud
fra objektive kriterier. I dette notat beskrives resultaterne af invers kalibrering af DK-model Sgn-
derjylland. Det illustreres, hvordan den inverse model kan anvendes dels til at identificere, hvilke
parametre der skal inkluderes i kalibreringsprocessen, dels til at optimere den opstillede model og
tilvejebringe estimater for modelparametrene. Palideligheden af de estimerede parametre vurderes
bl.a. ud fra de beregnede usikkerhedsestimater. Generelt vurderes bade de estimerede parametre og
den resulterende overensstemmelse mellem observerede data og modelsimuleringer at vere til-
fredsstillende.

B.1 INDLEDNING

DK-modellerne for Fyn (Henriksen et al., 1997) og Sjelland (Henriksen et al., 1998) blev kalibre-
ret manuelt mod transiente observationer af hydraulisk trykniveau og vandlgbsafstrgmning. Det er
efterfglgende fundet gnskeligt at anvende automatisk kalibrering af DK-modellerne, hovedsageligt
pga. fglgende faktorer: (1) Manuel kalibrering med en ikke-stationzr model pa stgrrelse med en ty-
pisk DK-model kan vare en vanskelig og uoverskuelig opgave, (2) automatisk kalibrering er for-
bundet med en mindre grad af subjektivitet, (3) automatisk kalibrering kan resultere i bedre kalibre-
ringsresultater og (4) hvis den automatiske kalibrering formuleres i en statistisk sammenhang vil
der vaere mulighed for kvantificering af eksempelvis parameterusikkerhed og parameterkorrelation.

I forbindelse med kalibrering af DK-model Sgnderjylland blev det derfor besluttet at udvikle en
automatisk (invers) optimeringsprocedure til MIKE SHE, der anvendes som hydrologisk model.
Som optimeringsalgoritme blev UCODE (Poeter and Hill, 1998) valgt. UCODE er et generelt op-
timeringsverktgj, som er udviklet ved USGS i Denver, med det primere formal at kunne anvendes
til parameterestimation i forbindelse med grundvandsrelaterede problemstillinger.

Da ikke-stationaer modellering med MIKE SHE pa systemer svarende til en typisk DK-model
(dvs. problemstilling og antal numeriske celler) er forbundet med lange simuleringstider (af stgrrel-
sesorden dage), er det vanskeligt at udfgre invers modellering med den ikke-stationzre model. Det
er derfor besluttet at basere den inverse model pad en stationzr version af MIKE SHE
(http://www.vandmodel.dk/balance.htm).

I det fglgende beskrives kalibreringen af DK-model Sgnderjylland under anvendelse af invers
optimering. Forst beskrives udvalgelsen af kalibreringsdata og vurderingen af datamaterialets kva-
litet. Dernast fastsattes savel kvantitative som kvalitative kalibreringskriterier. Valg af kalibre-
ringsparametre gennemgas i afsnit 4, som efterfglges af en beskrivelse af den anvendte estimati-
onsmetode. Endelig prasenteres resultaterne af estimationsprocessen bidde mht. de optimerede
parametre og overensstemmelsen mellem observationsdata og modelsimuleringer.
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B.2 OBSERVATIONSDATA

Til kalibreringen af den stationzre model er der anvendt observationer af hydraulisk trykniveau og
median minimum. I det fglgende beskrives udvelgelsen af data samt usikkerheden pa disse.

B.2.1 Hydraulisk trykniveau

De observerede trykniveaudata stammer fra Jupiter databasen, hvorfra observationer foretaget efter
1970 er anvendt. I de terrennzre beregningslag er der relativt mange data til radighed, og der er
derfor foretaget en reduktion af datagrundlaget efter fglgende retningslinier: (1) Der inkluderes kun
data fra en boring pr. numerisk element, (2) i de tilfzelde, hvor der er flere malinger til stede i en
boring, er der foretaget en aritmetrisk midling af data, (3) det tilstrebes at opna en jevn fordeling
af observationsdata indenfor hvert enkelt beregningslag, og (4) observationsvardier, der afviger
markant fra det generelle trykniveaubillede i omradet, elimineres. Med det formal at identificere
afvigende mélinger blev det observerede trykniveau for hvert beregningslag kontureret og punkt-
maélingemes verdi blev pafgrt. Herved kunne “outliers” erkendes og forkastes som kalibreringsda-
ta.

Ovenstdende procedure resulterede i udvelgelse af 1221 observationsverdier fordelt pa de 16
beregningslag. Densiteten af data er stgrst i de gverste beregningslag og falder signifikant med
dybden, se tabel 1. Der er siledes kun 6 observationer til radighed i lag 16, som er beliggende
mellem kote —180 og —220 m. I figur 1 ses et eksempel pé fordelingen af observationsboringer in-
kluderet i modelkalibreringen (fra beregningslag 3).

Der er ikke foretaget nogen vurdering af de observerede trykniveaudata mht., hvornar pa aret de
er malt. Det antages imidlertid, at mélingerne er gennemfgrt jeevnt fordelt over aret (for alle borin-
gerne under ét) og at observationerne i middel representerer en gennemsnitstilstand i reservoiret.

Da der anvendes en stationzr model vil usikkerheden pa trykniveaudata pga. ikke-stationzre ef-
fekter vare signifikant. Desuden vil der optreede male- og modelfejl (samlet benavnt observations-
fejl) som skyldes maleusikkerhed, ikke beskrevet variation i topografi, interpolation af beregnet
trykniveau, usikkerhed mht. den vertikale placering af filterstning samt den numeriske reprasen-
tation af denne, og ikke modelleret geologisk heterogenitet. Tilsammen vurderes usikkerheden pa
trykniveaudata i omradet at variere fra 3 til 5 m (udtrykt ved standardafvigelsen). Den stgrste usik-
kerhed er tillagt observationer fra de gverste beregningslag, dels pga. en markant effekt fra den
grove beskrivelse af topografien (1 x 1 km grid), dels pga. usikkerhed pa placering og indvindings-
grad fra terrennzre markvandingsboringer.

Tabel 1 Antal observationer af hydraulisk trykniveau udvalgt til kalibrering fra hvert bereg-
ningslag. Standardafvigelsen pa de enkelte lags observationer er ogsa anfort.

Beregningslag Laggraenser (kote i m) Antal observationer | Standardafvigelse (m)
1 terraeen — GVS 224 5
2 GVS - variabel 191 5
3 variabel - -10 177 5
4 -10--20 207 5
5 -20 - -30 156 4
6 -30 - -40 94 4
7 -40 - -50 44 4
8 -50 - -60 20 3
9 -60 - -70 13 3
10 -70 - -80 13 3
11 -80 - -90 10 3
12 -90 - -100 12 3
13 -100 - -120 19 3
14 -120 - -140 16 3
15 -140 - -180 18 3
16 -180 - -220 6 3
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Figur 1 Placering af udvalgte boringer med filterscetning i beregningslag 3.

B.1.2 Vandlobsafstromning

Medianminimumsdata antages i nervaerende sammenhang at reprasentere strgmningen gennem
den mettede zone til/fra vandlgb. Medianminimumsveardierne kan dermed sammenlignes med
grundvandstilstrgmningen, der beregnes som Darcy-strgmningen til/fra sger og vandlgb i den stati-
onzre model.

Der er udvalgt 22 stationer, hvorfra medianminimum anvendes til kalibreringen, se figur 2 og
tabel 2. De udvalgte stationer, som alle er faste vandfgringsstationer, fordeler sig relativt jevnt in-
denfor modelomridet og reprasenterer et samlet oplandsareal pa 1953 km’. Medianminimumse-
stimaterne bygger pa en tidsserie pa 20 ar (Sgnderjyllands Amt, 1996). Nogle af de udvalgte statio-
ner udggr deloplande til stgrre oplande (f.eks. er station 38.08 delopland til station 38.01), og det
ma derfor forventes, at de pdgeldende vandfgringer er korreleret. Korrelationen vurderes dog ikke
at vere stgrre, end at samtlige data vil give vigtig information i kalibreringsprocessen.

Usikkerheden pd medianminimumsdata (samtlige fejl, som modellen ikke kan reproducere) er
fastlagt ud fra en analyse af (1) usikkerheden pa selve medianminimumsvardien, og (2) modellens
evne til at simulere oplande med forskellig karakteristika. Standard afvigelsen er for stationer med
vandfgring stgrre end 1.0 m*/s vurderet til 10%, ved stationer med vandfgring 0.1 — 1.0 m*/s til
20%, ved stationer med medianminimum pa 0.05 — 0.10 m*/s til 50%, og for stationer med en vand-
foring pi mindre end 0.05 m®/s til 100%. Usikkerhedsvurderingen er baseret pd, at medianmini-
mum er relativt darligt bestemt ved stationer med lille specifik vandfgring, samt at DK-modellen
pga. gridstgrrelsen pa 1 km x 1 km vil vaere bedre til at simulere afstrgmning fra store oplande i
forhold til sma oplande. I tabel 1 er den vurderede standardafvigelse angivet i kolonnen langst til
hgjre.
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Figur 2 Placering af stationer hvorfra medianminimumsdata er anvendt som kalibrerings-
grundlag. Vandlob inkluderet i modellen er fremheevet med fed.

Tabel 2 Udvalgte vandforingsstationer og medianminimum for Senderjyllands Amt (Senderjyl-
lands Amt, 1996, og Ribe Amt, 1994).

Station nr. Stationsnavn Oprettelsesar Opland Med. min. Med. min. Standard afv.
(km?) (I/s/km?) (Vis) (I's)
37.04 Taps A 1974 66 1.3 85 43
37.09 Sillerup Bagk 1985 30 1.2 35 35
38.01 Ribe A 1933 680 5.0 3400 340
38.07 Gels A 1982 168 5.8 980 98
38.08 Gram A 1983 276 4.4 1210 121
38.11 Hjortvad A 1985 118 4.4 520 104
38.19 Norred 1989 97 1.6 154 31
39.09 Brens A 1972 94 3.3 315 63
39.11 Rejsby A 1988 43 1.0 44 44
40.06 Brede A (opst.) 1959 290 34 1000 100
40.07 Lobask 1983 96 2.2 210 42
40.10 Ny Havnebaek 1987 23 5.2 119 24
41.04 Slotsmaolled 1986 14 6.5 90 45
42.01 Am3 1962 103 4.5 455 91
42.14 Vida 1977 248 4.0 1000 100
42.16 Uge Baek 1979 45 6.9 310 62
4217 Senderup A 1979 45 3.8 170 34
42.23 Amna 1985 168 34 570 114
42.25 Reda 1985 53 1.9 100 20
42.29 Sonderd 1986 239 3.4 820 164
42.30 Terkesbal A 1986 41 37 153 31
42.31 Gejl A 1986 80 3.0 238 48
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B.3 KALIBRERINGSKRITERIER

I det fglgende defineres sével kvantitative som kvalitative kriterier for kalibreringsresultatet. De
kvantitative kriterier formuleres ud fra normer, der pé forskellig made udtrykker den gennemsnitli-
ge afvigelse mellem data og model.

ME (mean error eller middelfejl) udtrykker den gennemsnitlige afvigelse mellem observeret og
simuleret tilstandsvariabel. I det fglgende defineres ME béde for trykniveau og medianminimum.
For hydraulisk trykniveau fés

] n
MEh = ; Zl(hobs,i'hsim,i) (1)
i=

hvor # er antallet af trykniveauobservationer. ME kan give et indtryk af, om der introduceres nogen
overordnet fejl i modelresultaterne, dvs. om f.eks. trykniveauet simuleres generelt for lavt eller
hgjt. Hvis ME — 0, vil der globalt set ikke optrade systematiske fejl i modellen.

For grundvandstilstrgmningen anvendes den relative fejl, idet afvigelsen mellem observeret og
simuleret vandfgring skaleres med den observerede vandfgring. Middelfejlen kan hermed udtryk-
kes som

MEQ - i z Qobs,j_Qsim,j (2)
m j=1 Qobs,j

hvor m er antallet af medianminimumsdata (Qgpsj > 0).
RMS (root mean squared error eller middelverdien af kvadratafvigelsessummen) er det
kriterium, der oftest anvendes til at male den opnaede overensstemmelse mellem data og model

] &
RMSh = \/; 2 (hobs,i = hsim,i ‘)2 (3)
i-1

Denne norm beregner standardafvigelsen pé trykniveauresidualerne, og kan sammenlignes direkte
med den estimerede standardafvigelse pa observationsdata.
Tilsvarende defineres RMS-vardien for grundvandstilstrgmning som

m 5 Qabs, j

idet den relative fejl igen er anvendt til at karakterisere overensstemmelsen mellem observeret og
simuleret grundvandstilstrgmning (Qgps,j > 0).

SE (standard error, goodness of fit eller standardafvigelsen) er et direkte mal for modellens evne
til at reproducere de observerede data

2
RMSQ - i 2{9@] @

2
SE — 1 2( Wobs,i - l//sim,i J (5)

n+m-P 7 S bs.i

hvor y er tilstandsvariablen (trykniveau eller vandfgring), s.;; er standardafvigelsen pa observati-
onsdata nr. i (hvormed residualerne vagtes), og P er antallet af kalibreringsparametre. I en regres-
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sionsmassig sammenhang angiver n + m — P antallet af frihedsgrader. Nar samtlige modelfejl er
elimineret og kun observationsfejl resterer, vil SE — 1. SE giver dermed et direkte mél for, hvor
godt de observerede verdier (trykniveau og medianminimum under ét) simuleres i forhold til usik-
kerheden pa observationerne.

I tabel 3 er der opfgrt kriterier for hhv. ME, RMS og SE. For ME er specificeret, at der maksi-
malt mé optreede en gennemsnitlig fejl pd 5% af den samlede trykniveauvariation indenfor omradet,
AH. Mht. RMS skal fejlen vare indenfor 10% af AH. SE ma maksimalt blive 2, hvilket svarer til, at
observationeme i gennemsnit simuleres indenfor to standardafvigelser.

Tabel 3 Kvantitative kriterier til kalibreringsresultatet. AH er den maksimale trykniveauforskel i
modelomradet.

Datatype ME RMS SE
Hydraulisk trykniveau, h 0.05-AH 0.1-AH 2
Grundvandstilstramning, Q 0.1 0.3

Foruden de kvantitative krav opstillet ovenfor, skal fglgende kvalitative kriterier vare opfyldt:
(1) De estimerede parametre skal have realistiske veerdier. I det efterfglgende afsnit 4 vil fysisk
plausible intervaller for kalibreringsparametrene blive opstilles. (2) Residualerne skal have en for-
nuftigt rumlig fordeling. Selv om kriteriet for ME er opfyldt for omradet under ét, kan der sagtens
vaere omrader, hvor modellen konsekvent simulerer for store eller smd verdier.

B.4 UDVELGELSE AF KALIBRERINGSPARAMETRE

Den stationzre model inkluderer den mettede zone, drenvandsafstrgmning samt udveksling med
vandlegemer sdsom sger og vandlgb. De inkluderede parametre er derfor begrenset til den hori-
sontale og vertikale hydrauliske ledningsevne, vandlgbslekagekoefficient samt tidskonstant for
drenvandsafstrgmning til vandlgb og modelrande. Initielt er kun den hydrauliske ledningsevne di-
stribueret. Distribueringen er defineret af den geologiske model, som er tolket vha. fem bjergarter:
Smeltevandssand (ss), moreneler (ml), kvartssand (ks), glimmersand (gs) og glimmerler (gl). Den
geologiske tolkning er nzrmere beskrevet i Christensen et al. (2000), hvor resultaterne af en manu-
el grovkalibrering af et delomrade af Sgnderjylland ogsa kan findes.

Udvealgelsen af kalibreringsparametre baseres i nerverende sammenh@ng pa en sensitivitet-
sanalyse (Hill, 1998), hvor der foruden de fem hydrauliske ledningsevner indgér vandlgbslaekage-
koefficient og drankoefficient. Ingen af de to sidstnevnte parametre er distribueret. Resultatet af
analysen ses i figur 3, hvor den sdkaldte “composite scaled sensitivity” for hver parameter er angi-
vet. Composite scaled sensitivity er et mal for, hvor stor indflydelse en parameter har pa simulerin-
gen af observationsdata. En hgj vardi angiver, at parameteren har stor betydning for simuleringsre-
sultatet, og det vil derfor vaere hensigtsmassigt at inkludere parameteren i estimationsprocessen.

Det ses af figur 3, at resultaterne er mest sensitive overfor de hydrauliske ledningsevner samt
vandlgbslekagekoefficienten. Mht. den hydrauliske ledningsevne er sensitivitetsveerdien udtryk for
den samlede effekt af den horisontale og vertikale ledningsevne, idet de to komposanter er koblet
sammen via en anisotropifaktor. Drenkoefficienten har relativt ringe betydning for simuleringen af
trykniveaudata og grundvandstilstrgmning, hvilket er i overensstemmelse med forudstningerne
for analysen.

Baseret pa resultaterne af sensitivitetsanalysen vealges det at inkludere de fem hydrauliske led-
ningsevner samt vandlgbslekagekoefficienten i kalibrering af modellen.

For at kunne vurdere, hvordan hhv. den horisontale og vertikale hydrauliske ledningsevne influ-
erer pa resultaterne, er der desuden foretaget en sensitivitetsanalyse pa hver komposant for de fem
geologiske enheder. Resultatet ses af figur 4. Det ses, at betydningen af den horisontale og vertikal
ledningsevne er meget forskellig for de fem enheder. For de sandede formationer (smeltevands-
sand, ss, og kvartssand, ks), er det stort set kun den horisontale ledningsevne, der har betydning,
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mens den vertikale ledningsevne er den vigtigste komponent for de lerede formationer (morneler,
ml, og glimmerler, gl). Mht. glimmersand (gs) er den horisontale komposant dominerede men den
vertikale komposant har ogsa en vis betydning for resultatet. Da det generelt kun er den ene kom-
posant, som har betydning for simuleringsresultatet, valges det at estimere hver ledningsevne
samlet (horisontal og vertikal ledningsevne simultant), idet der anvendes en anisotropifaktor
(KV/KH) pé 0.1 for alle geologiske enheder. Det skal imidlertid pointeres, at det i praksis er den
sensitive komposant af den hydrauliske ledningsevne, som estimeres. F.eks. vil den vertikale led-
ningsevne for smeltevandssandet primart blive bestemt af den horisontale ledningsevne (samt af

det specificerede anisotropiforhold) og sekundert af parameterens indflydelse pa overensstemmel-
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Figur 3 Beregnet "composite scaled sensitivity” for 7 parametre. K angiver hydraulisk led-
ningsevne. LK og DK er hhv. lekagekoefficient og dreenkoefficient.
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Figur 4 Sensitivitetsanalyse af hhv. horisontal (KH) og vertikal (KV) hydraulisk ledningsevne
for de fem definerede hydrogeologiske enheder.
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De initielle parameterestimater er baseret pd grovkalibreringen udfgrt af Christensen et al.
(2000). Verdierne er angivet i tabel 4, hvor der ogsa er opfart estimater for, hvad der anses som re-
alistiske grenser for de enkelte parametres verdi. De ansldede minimums- og maksimumsvardier
for hydraulisk ledningsevne er fastsat pa baggrund af Harrar and Henriksen (1996) og PALAE-
AUX (1999). Mht. vandlgbslekagekoefficienten har der i tidligere modelarbejder, hvor vandud-
vekslingen mellem grundvandszonen og vandlgbene udelukkende beskrives ved lekagekoefficien-
ten (og ikke af egenskabeme for de geol 1glske lag, der grenser op til vandlgbet), vaeret anvendt
leekagekoefficienter i omradet 10™-10% s (Dahl et al., 1998). Der er derfor specificeret relativt
bredde granser for vandlgbslazkagekoefficienten.

Tabel 4 Initielle estimater for kalibreringsparametrene samt vurdering af rimelige minimums- og
maksimumsveerdier.

Parameter Initiel veerdi Minimum veerdi Maksimum veerdi
Kss (m/s) 510 5107 5107
Kml (m/s) 5107 510°® 510°
Kks (m/s) 1.10° 110 1107
Kgs (m/s) 510° 510 510"
Kgl (m/s) 1.10°® 1107 1107
LK (s7) 5107 5107 510°

B.5 KALIBRERINGSPROCEDURE

B.5.1 Opscetning af stationger model

Da der anvendes en stationzr model, har det varet ngdvendigt at reducere den beregnede nettoned-
bgr betydeligt, da den stationzre model ikke inkluderer effekter som overfladevandsafstrgmning,
interflow og drenvandsafledning som fglge af kraftige regnhendelser. Baseret pd en analyse af
medianminimumsafstrgmning for hele Sgnderjylland er det fundet, at den arlige nettonedbgr skal
multipliceres med en faktor 0.3 for at opna overensstemmelse mellem input til og output fra mo-
dellen (grundvandsindvinding samt udstrgmning til sger, vandlgb og havet).

Det er valgt at anvende dret 1990 til kalibreringskgrslerne. Modellen kgres derfor med pavirk-
ninger (nettonedbgr samt grundvandsindvinding) svarende til, hvad der i middel er geldende for
1990. Da 1990 i hydrologisk sammenhang var et relativt gennemsnitligt ar, forventes det at repree-
sentere middeltilstanden i omréadet acceptabelt.

B.5.2 Invers metode

UCODE er baseret pd vaegtede mindste kvadraters metode, og lokaliseringen af den optimale mo-
del foretages vha. en modificeret Gauss-Newton metode. UCODE estimerer kalibreringsparame-
trene iterativt, med det formal at minimere stgrrelsen af objektiv funktionen G, der i nerverende
sammenhzng kan opskrives som:

2 2
G 2( obs,i stmt ] + 2( Obsj Slm_] ] (6)
h,l Q!]

hvor n er antallet af trykniveauobservationer, hgs; 0g hg,; er hhv. den i’te observationsverdi og til-
svarende simulerede vardi af trykniveauet, s;; er standardafvigelsen pa den i’te trykniveauobser-
vation, m er antallet af medianminimumsverdier, Qqs; er den j’te medianminimumsvardi og Qsim,j
er den tilsvarende simulerede vardi, og sq; er standardafvigelsen pa den j’te medianminimumsvar-
di. Stgrrelsen af standardafvigelserne s, og sq kan findes i hhv. tabel 1 og 2.
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De simulerede trykniveauverdier, hy,;, beregnes ved lineer interpolation mellem de fire node-
punkter nermest koordinaterne for observationsboringen. Til dette formél benyttes programmet
GridGym (Hansen, 1997). Det simulerede flow, Qgn;j, beregnes vha. MIKE SHE output retrievel
programmet mshe_or, der beregner den samlede grundvandsstrgmning til/fra vandlgbet opstrgms
den aktuelle vandfgringsstation (Q-station i MIKE SHE-terminologi).

Det er valgt at afslutte optimeringen, nér der er foretaget N, = 2P inverse iterationer, hvor P er
antallet af kalibreringsparametre. I praksis har det vist sig, at reduktionen i objektiv funktionens
stgrrelse er minimal, nér antallet af iterationer nermer sig 2P. Da der kan optrade undtagelser fra
denne regel, undersgges udviklingen af objektiv funktionen konsekvent, nar optimeringen er af-
sluttet. Hvis G konvergerer asymptotisk mod en konstant veardi, betragtes optimeringsprocessen
som varende afsluttet.

Den samlede tid, det kreever at gennemfgre en invers simulering, kan vurderes pa fglgende ma-
de: Der skal foretages P+1 modeleksekveringer pr. invers iteration. MIKE SHE eksekveres derfor i
alt Nyvs = Ni(P+1) + 2P gange, hvor de sidste 2P eksekveringer udfgres med det formal at beregne
bl.a. usikkerhed pa de optimerede parametre. Ved anvendelse af eksempelvis 8 kalibreringspara-
metre skal MIKE SHE eksekveres Nys = 160 gange for at fuldfgre optimeringen. Da simuleringsti-
den (ved anvendelse af en almindelig Pentium computer) for det aktuelle modelomréde er pa mel-
lem 5 og 30 minutter (afhenger af parametrenes verdi), tager det typisk et til to dggn at
gennemfgre en invers simulering.

Bide den hydrauliske ledningsevne og vandlgbslekagekoefficienten er log-transformeret, nar
optimeringen gennemfgres. Herved opnas, at alle kalibreringsparametre har samme stgrrelsesorden
til trods for at de fysiske vardier varierer over mange dekader.

B.5.3 Endringer aof kalibreringsmodel

Initielt blev modellen kalibreret med anvendelse af en homogen veardi af lekagekoefficienten for
samtlige vandlgb. Det var imidlertid ikke muligt at opna et tilfredsstillende resultat med denne an-
tagelse, og det var derfor ngdvendigt at distribuere vandlgbslaekagekoefficienten. Distribueringen
af leekagekoefficienten er baseret pa bjergartsfordelingen angivet pd jordartskortet for omradet.
Vandlgb beliggende i den sydvestlige del af Sgnderjylland er generelt lokaliseret i hgjpermeable
sedimenter (smelte- og ferskvandsaflejringer), mens vandlgb beliggende i den gstlige del (samtlige
vandlgb som munder ud pa den gstjyske kyst) og den centrale del af det nordlige modelomréde er
lokaliseret i lavpermeable materialer (morneler). Det blev pa denne baggrund valgt at arbejde vi-
dere med to lekagekoefficienter, én hver for omrader karakteriseret ved hhv. sand/grus-sedimenter
(LKhgj) og lersedimenter (LKlav).

Randbetingelsen i det nordgstlige hjgrne af modelomrédet blev under kalibreringsprocessen @n-
dret fra nul-gradient til fastholdt trykniveau. Nul-gradient randen gav anledning til overestimation
af trykniveauet tzt pa randen, hvilket skyldes, at gradienten pa det hydrauliske trykniveau her er
rettet ud af modelomradet. Problemet blev afhjulpet ved i stedet at anvende en fastholdt trykrand-
betingelse, hvor trykniveauet i randelementerne blev fastlagt ud fra interpolation af trykniveauob-
servationer fra Jupiter databasen.

B.6 KALIBRERINGSRESULTAT

B.6.1 Parameterestimater

Optimeringen af modellen resulterede i parameterestimaterne vist i tabel 5, hvor lineere 95%-
konfidensintervaller (Hill, 1998) ogsa er opfgrt. De optimerede parametre er generelt behzftet med
en relativ lille usikkerhed. Den hydrauliske ledningsevne for kvartssand er dog en undtagelse, idet
denne parameter kan variere nasten en dekade indenfor konfidensintervallet. Den relativt store
usikkerhed ses illustreret i figur 5, hvor der foruden parameterestimater med tilhgrende usikkerhed
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ogsé er plottet de initielle parametervardier og de fysisk plausible granser for hver parameter (se
tabel 4). Igen ses den hydrauliske ledningsevne for kvartssand at afvige fra det generelle billede,
idet den estimerede vardi falder udenfor det vurderede realistiske interval. Bdde det brede konfi-
densinterval og det lave estimat af ledningsevnen indikerer, at pélideligheden af estimatet for
kvartssandets ledningsevne er ringe. Det kan skyldes problemer med parametriseringen, lav model-
sensitivitet overfor parameteren, manglende eller fejlbehaftede trykniveauobservationer fra omré-
der, hvor bjergarten optreeder, m.m. Der er ikke foretaget en detaljeret analyse af problemet for
nzrverende.

Tabel 5 Resultater fra den inverse optimering: Parameterestimater, 95% konfidensinterval (K 1),
samt maksimal parameterkorrelation. Enheden for hydraulisk ledningsevne (KH) og lekagekoeffi-
cient (LK) er hhv. m/s og s

Parameter nr. 1 2 3 4 5 6 7
Parameternavn KHss KHml KHks KHgs KHgl LKlav LKhgj
@vre 95% K.I. 22.10* | 2.810% | 1.010* | 2610* | 9310% | 29107 | 1.510°
Estimat 1.910* | 1.910° | 3710° | 1.310* | 4.810° 19107 | 1.110°
Nedre 95% K.I. 1.710* | 1.310% | 1410° | 7910° | 2510°® 1.2.107 | 8.3-107
Maks. korrelation -0.57 -0.57 -0.51 -0.51 -0.31 -0.14 -0.08
(med param. nr.) (# 2) (#1) (#4) (# 3) (# 2) (# 2) (#4)
Parameterestimater med 95% konfidensinterval
1.E-02
1.E-03 > s
53 X ~ -
T 1E04 * 3
gt - i X
%;g 1.E-05
& — - —_ —
[=
38 1E06 : X
&% X 3
z 8 1.E07
S ® - (3 X
@
- 1.E-08 X
1.E-08 u T T T T T
Kss Kml Kks Kgs Kgl LKlav LKhgj
Parameter
X Initielle veerdier o Optimerede veerdier med konfidensinterval = Realistiske min. og maks. graenser

Figur 5 Initielle parameterveerdier anvendet i optimeringen, parameterestimater, konfidensinter-
valler og realistiske greenser for parametrene.

Problemet med urealistiske parameterestimater kan afhjzlpes, hvis objektiv funktionen udvides
med en sdkaldt “penalty function”, hvor afgivelsen mellem et a priori estimatet af parameteren og
optimeringsrutinens parameterestimat adderes til de andre residualer. Det kan imidlertid vare van-
skeligt at bestemme en hensigtsmassige a priori vardi (bl.a. pga. skalaeffekter), og samtidig vil
denne fremgangsmade resultere i en darligere overensstemmelse mellem observeret og simuleret
tilstandsvariabel. Metoden er derfor ikke anvendt i det aktuelle tilfzlde.

For de gvrige parametre glder generelt, at deres vardi @ndrer sig i forhold til det initielle esti-
mat, samt at bade stgrrelsen af konfidensintervallet og parameterestimatets absolutte vaerdi indike-
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rer troverdige resultater. Det ses af tabel 5, at den maksimale korrelation mellem to parametre er pd
—0.57 (mellem den hydrauliske ledningsevne for smeltevandssand og morzneler), hvilket viser, at
parameterkorrelation ikke er noget problem for modellen.

B.6.2 Kalibreringsresultat

Optimeringsresultatet malt i overensstemmelse mellem observerede og simulerede verdier af tryk-
niveau og vandfgring blev: G (lign. 6) = 1760; SE (lign. 5) = 1.19; R” = 0.92. Resultatet opfylder
kalibreringskriteriet pa SE < 2, og det overordnede simuleringsresultat er derfor acceptabelt. Det er
imidlertid ikke muligt pd baggrund af ovenstdende mal at vurdere, hvordan hhv. hydraulisk trykni-
veau og grundvandstilstrgmning simuleres. I tabel 6 er overensstemmelsen for de to tilstandsvaria-
ble opfort. I det efterfglgende foretages en vurdering af de respektive simuleringsresultater, ligesom
den rumlige fordeling af residualerne for de to tilstandsvariable er analyseres.

Tabel 6 Overensstemmelse mellem observeret og simuleret trykniveau og grundvandstilstrom-
ning.

Variabel ME RMS ME/AH RMS/AH
Hydraulisk trykniveau, h -0.4m 52m -0.6% 7%
Grundvandstilstramning, Q 17% 57% - -

B.6.3 Hydraulisk trykniveau

Kalibreringsresultatet for hhv. hydraulisk trykniveau og grundvandstilstrgmning fremgér af tabel 6.
Trykniveauet simuleres i gennemsnit en anelse for hgjt (40 cm), men i forhold til trykniveauvaria-
tionen i omradet (AH = 70 m), er den samlede fejl stort set elimineret. Spredningen pa det simule-
rede trykniveau i forhold til det observerede er (udtrykt ved RMS-verdien) pa 5.2 m. Da forholdet
RMS/AH er pa 7% og derved mindre end kalibreringskriteriet paA 10%, vurderes pracisionen at ve-
re acceptabel.

I figur 6 ses hhv. RMS-vardien og RMS-vardien skaleret med standardafvigelsen pa trykni-
veauobservationerne (vaegtet RMS-vardi) for hvert af de 16 beregningslag. RMS-vardien for be-
regningslag 1 skiller sig ud fra de gvrige, idet der her opnis en vardi pa nasten 8 m. Denne store
spredning skyldes, at beregningslag 1 specielt i den gstlige del af Sgnderjylland er meget tyk (over
30 m, Christensen et al., 2000). Selv hvis hgjtliggende sekundare magasiner er beskrevet af den
geologiske model, vil det pga. midlingen over den samlede lagtykkelse ikke vare muligt at beskri-
ve sddanne magasiner med efterfglgende simulering af for lavt trykniveau. Problemet kan ses pa fi-
gur 7, der viser observeret mod simuleret trykniveau. Der ses at vare en relativ darlig overens-
stemmelse for lag 1, hvor trykniveauet generelt underestimeres, specielt for hgje
trykniveauveardier. For de gvrige beregningslag er bade fordelingen af RMS-vardierne (figur 6) og
overensstemmelsen mellem simuleret og observeret trykniveau (figur 7) acceptabel.

Hvis de vaegtede afgivelser betragtes, fremtreeder den dérlige simulering af trykniveauet i be-
regningslag 1 mindre markant, da trykniveauobservationerne i lag 1 er tillagt en relativ stor usik-
kerhed (se tabel 1). Bade de vaegtede RMS-verdier (figur 6) og de vagtede residualer (figur 8) ud-
viser en forholdsvis pzn fordeling som funktion af hhv. beregningslag og simuleret trykniveau.
Residualerne i figur 8 ses at fordele sig ligeligt omkring 0.0, og deres stgrrelse er uafh@ngige af det
simulerede trykniveau. Desuden ses stgrstedelen af de vaegtede residualer at ligge i intervallet £ 2
og kun fa verdier falder udenfor + 4. Statistisk set er der derfor ikke grund til at reformulere den
anvendte model.

Den rumlige fordeling af residualerne er generelt ogsé rimelig. Som eksempel er residualerne
for beregningslag 5 vist i figur 9. I den gstligste del af modelomradet (pa Als) ses en tendens til sy-
stematisk underestimation af trykniveauet, mens der i det gvrige omrade er en acceptabel fordeling
af residualerne.
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Simuleringsresultat for beregningslag
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Figur 6 RMS-veerdi for de enkelte beregningslag og RMS-veerdi normeret med standardafvigelse
for det pageeldende beregningslag (se tabel 2).
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Figur 7 Scatterplot af observeret trykniveau mod simuleret trykniveau.
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Figur 8 Residualplot af vaegtede afvigelser mellem observeret og simuleret hydraulisk trykniveau
mod simuleret trvkniveau.
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Figur 9 Residualer (hoss — hgn) 1 beregningslag 5.
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B.6.4 Grundvandstilstromning til vandlob

Grundvandstilstrgmningen til vandlgbene underestimeres i gennemsnit 17% (tabel 6) og sprednin-
gen péd den relative afvigelse mellem observeret og simuleret grundvandstilstrgmning er 57%.
Dermed er kriteriet for bide ME og RMS overskredet med nasten en faktor to. Det kan muligvis
skyldes, at der er stillet for skrappe krav til simulering af grundvandstilstrgmning. Det er forholds-
vist vanskeligt at opstille kvantitative kalibreringskriterier for grundvandstilstrgmningen, dels fordi
der mangler erfaringsvaerdier pa omradet, dels fordi medianminimum kan variere over flere deka-
der (i n@rvaerende tilfzlde fra 35 til 3400 I/s). Der vurderes imidlertid, at de opstillede kalibre-
ringskrav er fysisk realistiske.

De relativt store ME- og RMS-vardier afspejler til dels, at de 22 medianminimumsverdier ud-
gor en meget lille del af det samlede datas®t pad 1243 observationsverdier. Desuden kan optime-
ringsalgoritmen ikke skelne mellem forskellige datatyper sdésom hydraulisk trykniveau og grund-
vandstilstrgmning, og vil derfor sgge en lgsning, der eksempelvis resulterer i en samlet ME t®t pa
0.0, uanset om resultatet indebzrer en overestimation af trykniveauet og underestimation af grund-
vandstilstrgmningen (som det er tilfzldet her).

Der simuleres generelt for lav grundvandstilstrgmning til vandlgbene (jf. ME = 17%). For stati-
on 42.25 simuleres der desuden en beskeden udstrgmning fra vandlgbet til grundvandsmagasinet.
Begge resultater kan til en vis grad tilskrives simuleringen af for lave trykniveauer i de tilgreensen-
de magasiner. Som vist i afsnit 6.3 simuleres trykniveauet i beregningslag 1, hvor de fleste vandlgb
er lokaliseret, relativt darligt, og det far indflydelse pa simulering af grundvandstilstrgmningen til
vandlgbene.

Fordelingen af den relative afvigelse for hver vandfgringsstation ses pa figur 10. Specielt for
station 37.04 og 42.25 optreeder der store afvigelser (> 100%). Den observerede vandfgring er
imidlertid forholdsvis lav for begge stationer, se tabel 2 og figur 11, og det er derfor ikke overra-
skende, at modellen har svert ved at reproducere grundvandstilstrgmningen med hgj precision. For
stationerne med stgrst opland og vandfgring (38.01, 38.08, 40.06, 42.14) ses en rimelig overens-
stemmelse mellem observeret og simuleret grundvandstilstrgmning. Modellen er altsa i stand til at
reproducere den samlede grundvandsstrgmning til vandlgbene acceptabelt.

Relativ afvigelse pa grundvandstilstremning
1.6

1.4

1.2

1.0 1

0.8 -

0.6

Relativ afvigelse, (|JObs-Sim|)/Obs

Stationsnummer

Figur 10 Relativ afvigelse pa grundvandstilstremning for de 22 vandforingsstationer, hvor me-
dianminimumsveerdier er anvendt i kalibreringen.
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Figur 11 Observeret (D) og simuleret (W) grundvandstilstromning ved de 22 vandforingsstatio-
ner.

En mere detaljeret distribuering af vandlgbslaekagekoefficienten vil sandsynligvis resultere i en
bedre simulering af grundvandstilstrgmningen. Det er imidlertid usikkert pa hvilket grundlag di-
stribueringen i givet fald skal foretages. Det ligger udenfor rammerne af dette arbejde at gennemfg-
re en analyse af den karakter, og der er derfor ikke fortaget en yderligere distribuering af paramete-
ren.

B.7 KONKLUSION

En invers procedure baseret pd en stationzr version af MIKE SHE og optimeringsprogrammet
UCODE er udviklet og afprgvet i forbindelse med kalibrering af DK-model Sgnderjylland. Arbej-
det viser, at det er muligt at udfgre invers kalibrering af den regionale Danmarksmodel. Distribue-
rede fordelinger af hydraulisk ledningsevne og vandlgbslekagekoefficient er estimeret pd baggrund
af observationer af hydraulisk trykniveau og medianminimumsvandfgring.

Den inverse kode er fgrst anvendt til identifikation af modelfglsomme parametre, og denne in-
formation er benyttet til udvalge parametre, der skal inkluderes i optimeringen (kalibreringspara-
metre). Efterfglgende er den inverse model anvendt til estimation af kalibreringsparametrene, som
bestod af fem hydrauliske ledningsevner og to vandlgbslekagekoefficienter.

Den inverse Igsning er generelt tilfredsstillende bade mht. parameterestimater og simuleringsre-
sultater. For seks ud af syv parametre bestemmes der realistiske parameterestimater med relativ
lille usikkerhed. Den resulterende overensstemmelse mellem observeret og simuleret hydraulisk
trykniveau er for stgrstedelen af grundvandsmagasinerne tilfredsstillende og opfylder de opstillede
kalibreringskriterier uden problemer.

Der er identificeret to problemer med den fundne lgsning: (1) Estimatet af hydraulisk lednings-
evne for en af de definerede geologiske enheder (kvartssand) falder udenfor, hvad der er vurderet
som varende et realistisk interval. Desuden er usikkerheden pa denne parameter betydelig. (2) Pga.
numeriske hensyn er modellens gverste beregningslag stedvist meget tyk, hvilket giver anlednings
til midling af forskellige geologiske enheders hydrauliske egenskaber. Den dérlige oplgsning af de
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terrennare jordlag resulterer efterfglgende i en relativ dérlig overensstemmelse mellem observeret
og simuleret hydraulisk trykniveau i det gverste beregningslag. Problemet pavirker ogsa simulerin-
gen af grundvandstilstrgmning til vandlgbene, idet en utilfredsstillende beskrivelse af tryknive-
aufordelingen i de magasiner, hvor vandlgbene er lokaliseret, resulterer i en ringe beskrivelse af
grundvandsstrgmning til/fra vandlgbene. Der er derfor ikke opnéet resultater mht. grundvandstil-
strgmningen til vandlgbene som opfylder kalibreringskriterierne. Det vurderes alligevel, at resulta-
tet er acceptabelt pd dette trin i udviklingen af modellen, som efterfglgende vil omfatte en manuel
ikke-stationar kalibrering af modellen, hvor primzrt magasinkoefficienter og dranvandskoeffici-
enter skal estimeres.
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