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Rapport 5676 — Datormodeller for féroreningsspridning fas 2

Forord

Ett av riksdagens miljomal ar Giftfri miljo. I arbete for att na malet ingar att efter-
behandla och sanera fororenade omraden. Brist pa kunskap om riskerna med féro-
renade omraden och hur de bor hanteras har identifierats som hinder for ett effek-
tivt saneringsarbete. Naturvardsverket har darfor initierat kunskapsprogrammet
Héllbar Sanering.

Den ér rapporten redovisar projektet Utvardering av datormodeller for fororenings-
spridning — fas 2. Projektet pabdrjades med fas 1 i augusti 2004, som slutfordes i
mars 2005. Fas 2 paborjades i oktober 2005 och slutfordes december 2006.

Rapporten fran fas 1 berérde olika datormodellers begridnsningar och 1dmplig-
het vid riskbedomning av fororeningsspridning och ger pé sé vis en dverblick over
tillgéngliga modeller. I fas 2 har tvé utvalda datormodeller anvénts pé tre olika
praktikfall och problemstillningar. Vid berdkningarna har olika modellparametrar
och forutséttningar varierats och analyserats. Detta har lett till en rad rekommenda-
tioner for anviandning av datormodeller i samband med riskbedomning under
svenska forhallanden.

Projektet har bedrivits av en arbetsgrupp huvudsakligen bestaende av Lars-
Goran Gustafsson, Anders Refsgaard, Michael Kristensen, Ann-Marie Gustafsson
och Mona Sassner, samtliga vid DHI Water & Environment. Forfattarna vill rikta
ett stort tack till C4-Teknik Kristianstads kommun och Svensk Kérnbréinsle-
hantering AB, som bidragit med virdefull indata till de studerade praktikfallen.
Ivars Neretnieks, KTH, har varit Hallbar Sanerings kontaktperson for arbetet.

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

Naturvardsverket februari 2007
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Sammanfattning

Anvéndning av datormodeller i forbindelse med riskbedomning av férorenings-
spridning i mark- och grundvatten har pa senare tid 6kat. Modellerna blir mer och
mer avancerade och komplexa och som redskap utméirker de sig genom att kunna
sammanstilla data, som framkommer som underlag pa ett konsistent och samman-
hiangande sétt.

For att korrekt simulera transport och utspédning av 16sliga &mnen kravs en
korrekt beskrivning av hydrologin. Eftersom flodesforhallandena ofta varierar stort
och med stora rumsliga variationer, rekommenderas fysiskt baserade modeller med
begriansad rumslig och begreppsmaissig forenkling av parametrar vid detaljerade
riskbedomningar. Forutom beskrivning av flédesforhallanden, paverkas transporten
av 16sliga &mnen av den effektiva porositeten, dispersionen och de kemiska och
geokemiska egenskaperna hos jorden och de 16sliga &mnena.

Anvindning av modeller for forutsidgelse av transport och omsittning av olika
dmnen innebér alltid utveckling av en stromningsmodell och en efterfoljande trans-
portmodellering. For att etablera och bygga upp palitliga modeller for simulering
av fléde och transport krdvs en stor méngd indata med rumslig och tidsmaéssig
variation, t.ex. jordegenskaper, hydrologiska och meteorologiska egenskaper, hyd-
rogeologiska egenskaper (hydraulisk konduktivitet och porositet), externa och
interna randforhéllanden samt kalibreringsdata, men dven 16sliga &mnens egen-
skaper gillande dispersion i jord, nedbrytning, geokemi, biogeokemi och diffusion.

Genom att endast etablera en modell, sker en kvalitetssidkring och bearbetning
av data och information, men en strémningsmodell krédver d4ven en kalibrering och
validering, och en kénslighetsanalys rekommenderas, for att kunna kvantifiera
osédkerhetsnivén i modellen. Denna nivd kommer sedan att reflekteras i resultaten
frén den efterf6ljande transportmodelleringen. Det dr dock ofta svart att kalibrera —
och validera — en modell pa grund av sparsamt dataunderlag, men det &r avgorande,
att erhallna modellresultat eller prognoser sammankopplas med en osdkerhet.

Modellbegrénsningar bidrar till resultatens osékerhet. Det dr dérfor uppenbart
att man maste overviga lampligheten hos en viss modell vid en viss riskbeddm-
ning. Valet av modellverktyg i forbindelse med genomforandet av ett modelle-
ringsprojekt kommer typiskt att avgoras av vilka stromningsmaéssiga och d&mnes-
transportmassiga forhallanden som ska beskrivas med modellerna, vilket i sin tur
stéller en rad krav pa modellen. Det finns manga alternativ gillande modellsystem
som kan anvéndas i samband med riskbedomningar kring grundvattenféroreningar.

Detta projekts dvergripande syfte har varit att virdera olika modellsystems
relevans, lamplighet och formaga att beskriva strdmning, transport och omséttning
av dmnen i jord och grundvatten, och dédrmed dess ldmplighet och forméga att
skapa underlag till en riskbedémning. Delmomenten i denna fas 2 har varit att testa
tva utvalda modellers lamplighet till att beskriva problemstéllningarna vid tre
praktikfall, analysera effekten av osékerheten i olika modellparametrar pa
resultaten och ge rekommendationer omkring anvéndningen av datormodeller vid
riskbedomning av grundvattenfororening.
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De tvé utvalda modellsystemen dr Visual MODFLOW Pro och MIKE SHE.
MODFLOW ir troligtvis det idag mest etablerade och anvinda modellsystem for
simulering av grundvatten och erkidnt som en industristandard f6r grundvatten-
modellering. MODFLOW simulerar tredimensionellt grundvattenflode genom att
anvénda en finit differensteknik for 16sning av de styrande flodesekvationerna.
MIKE SHE ér ett integrerat hydrologiskt modellsystem som simulerar hela mark-
delen av den hydrologiska cykeln. MIKE SHE ar darfor inte enbart en tredimen-
sionell, numerisk grundvattenmodell. Den inkluderar &ven moduler for avdunst-
ning, ytavrinning, omiéttat flode, transport av 18sliga &mnen, geokemi, jordbruk.
Modellresultaten fran de tvd modellerna har jimforts med modellresultaten fran en
modell, som heter DarcyTools, som é&r ett datorprogram framst utvecklat for simu-
lering av fléde och salttransport i sprickigt kristallint berg, men &ven pordst
medium, t.ex. jordlager ovan sprucket berg, kan simuleras. DarcyTools &r ett
generellt program for grundvattenstromning, men tillimpningar som ror analyser
av forvar for uttjant kdrnbrénsle star i fokus.

Tva av de tre praktikfallen ar tagna ifrén pagaende undersdkningar dels vid
Kristianstad gillande riskbedomning av en avfallsdeponi dels ifran Forsmark
géllande risker kopplade till djupfoérvaring av anvéant kérnbrénsle. Utgaende fran de
geohydrologiska forhallandena i Forsmark, har dessutom en tdnkt problemstillning
konstruerats, med potentiell féroreningsspridning fran en ytlig deponi mot en
grundvattentikt for ett mindre samhille.

Modellerna har anvénts till att undersoka betydelsen av olika modellkomplexi-
teter, vad géller bl.a. betydelsen av att beskriva ythydrologin pa olika vis, be-
tydelsen av att inkludera sorption och nedbrytning samt betydelsen av att anvinda
en simpel partikelmodell kontra att anvinda en advektions-dispersions modell.
Betydelsen av numerisk upplosning och dispersion har ocksé undersokts. Dessutom
har de anvdnda modellsystemen vérderats och jaimforts med varandra. Saledes har
ett stort antal modellsimuleringar genomforts, med ménga viktiga delresultat, som
kan anvindas i det dagliga arbetet med riskbeddmning. Slutligen ar resultaten
sammanfattade i ett antal rekommendationer:

e Riskbeddomning av fororeningsfall som domineras av transport i djupa
grundvattenmagasin, kan beskrivas under antagande om stationira for-
héllanden.

e Riskbedomning av féroreningsfall som domineras av transport i mark-
ndra grundvattenmagasin bor inkludera dynamiska randférhéllanden i
form av "full ythydrologi”.

o Inledande partikelberdkningar kan rekommenderas for att snabbt fa fram
en bild av transportvigarna och uppehéllstiderna.

e Var observant pa numerisk dispersion vid val av berdkningsnét om en
AD-modell anvénds, speciellt i vertikal riktning.

e Inkludera om mgjligt sorptions- och nedbrytningsprocesser i riskbeddom-
ningen.

e Inkludera information om sprickzoner i berg sa langt som mojligt.
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o Genomfor kinslighetsanalys av forhallanden som &r osékert bestimda.

o Den initiella placeringen av partiklar i en PT-simulering kan ha betydelse
for resultaten och en kénslighetsanalys bor genomforas som analyserar
denna osédkerhet.

o MIKE SHE bér anvindas i situationer da ythydrologin har avgérande
betydelse for riskbedomningen.

¢ Vid enklare analyser ir MODFLOW snabbare att arbeta med dn MIKE
SHE, men det omvénda forhéllandet géller da det handlar om komplexa,
heterogena problemstéllningar.

Rekommendationerna ovan géller under generella férhillanden, men en lang rad av
delresultat med tillhérande kommentarer som éterges i denna rapport, kan ge ytter-
ligare inspiration och mer detaljerad information om hur datormodeller anvénds vid
riskbedomning.

Detta projekt har dven pavisat en rad svagheter med dagens modellkoncept som
man bor ta hénsyn till i en konkret riskbedomning. Speciellt géller detta sprid-
ningen av reaktiva fororeningar. Vidare forskning och utveckling av metoder och
modeller reckommenderas dérfor inom detta omrade for att minska osékerheterna.
Praktiska erfarenheter fran matningar och provtagning i falt bedoms ocksa vara
sparsamma, varfor dven detta ska beaktas.

For konkreta projekt som handlar om riskbeddmning av reaktiva &mnen fore-
slés att bade fororeningskomponenter i killan och deras nedbrytningsprodukter
kartlaggs, samt att dven redoxforhéllanden forsoker kartliggas och végas in vid
riskbeddmningen. Det dr hér ocksa av extra stor betydelse att osédkerheterna i de
mest betydande parametrarna beddms och att en kénslighetsanalys genomfors for
dessa. Om vissa forhallanden utesluts i bedomningen, ska detta dokumenteras och
innebdrden kvantifieras.

Slutligen understryks att modellprognoser av &mnestransport kan innehélla sto-
ra osdkerheter, speciellt nér sorption, nedbrytning och/eller andra geokemiska reak-
tioner dr inblandade. Modellerna bor darfor anvandas med yttersta forsiktighet och
respekt.
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Summary

The use of computer models in connection with projects including environmental
risk assessment has recently increased. Models have generally become more
advanced and are excelling in the handling of data used as basis in modelling.

It is important to accurately describe the hydrology of the sub-surface system to
correctly simulate the transport and attenuation of solutes. Flow conditions are
often highly dynamic and with large spatial variations. Therefore, it is recom-
mended to apply physically based models with as little lumping of parameters as
possible in connection with detailed environmental risk assessments. In addition to
the flow conditions, the transport of solutes in the sub-surface system depends on
the effective porosity, dispersion conditions and the chemical and geochemical
characteristics of the soil and solutes.

The application of models for prediction of transport and fate of solutes, always
require the development of a flow model and a succeeding transport model. A large
amount of spatially and temporally varying input data is required to develop a
reliable model for simulation of flow and transport. For example, soil properties,
hydrogeological properties, boundary conditions, calibration data and dispersion
characteristics of solutes in the soils, degradation of solutes, geochemical charac-
teristics, biochemical reactions and diffusion in and out of stagnant zones.

Through the development of the flow model, input data is pre-processed and
quality controlled. However, to be able to quantify the inaccuracy of the model, a
calibration and validation of the model is required along with a recommended
sensitivity analysis. The flow model inaccuracy will be reflected in the succeeding
transport modelling and in the model results. Conclusively, model results should
always be associated with an inaccuracy.

Model limitations in a way add to the uncertainty of the model results. There-
fore, it is important to consider the suitability of a certain model in a certain risk
assessment study. The choice of modelling system should in general be decided by
the governing flow and transport conditions in the study. Today, there are numer-
ous models available for risk assessment of groundwater pollutions.

The general purpose of this project has been to evaluate different models suit-
ability and ability to simulate flow and transport of solutes in the sub-surface
system. The purpose of this second phase of the project has been to test two
selected modeling systems and their ability to describe and analyze the effect of
parameter uncertainty under three case studies. Furthermore, the results of this
exercise should lead to a number of recommendations regarding the use of
simulation models for risk assessment studies.

The two selected modeling systems are the Visual MODFLOW Pro and the
MIKE SHE modeling systems. MODFLOW is probably today the most used
modeling system for simulation of groundwater flow and solute transport and as
such the industry standard for groundwater modeling. MODFLOW simulates three-
dimensional groundwater flow using finite-difference techniques for solving the
governing flow equations. MIKE SHE is an integrated hydrological modeling sys-
tem that simulates the entire land phase of the hydrological cycle. As such MIKE

10



HALLBAR SANERING
Rapport 5676 — Datormodeller foér féroreningsspridning fas 2

SHE is not only a three-dimensional groundwater model. It includes also modules
for the description of evaporation, evapotranspiration, infiltration unsaturated flow,
surface flow and river flow. Furthermore, the modeling system includes modules
for description of solute transport including geochemical various processes in the
different parts of the hydrological cycle. Model results from the two models are
compared with simulations carried out with the DarcyTools model code. This code
is developed for flow and salt transport in fractured media but may also handle
porous top soils.

Two of the case studies are taken from on-going investigations namely the one
close to Kristianstad concerning risk assessment of leachate from a municipal
waste disposal site and the one at Forsmark concerning risk assessment in
connection with deposit of nuclear waste. The hydrogeological conditions at
Forsmark have been used to construct a case with a potential pollution from a
surface deposit.

The models have been used to investigate the effect of different model
complexity including surface hydrology and infiltration description, sorption and
degradation, and different solute transport descriptions i.e. particle tracking versus
advection-dispersion. Furthermore, the effect of different discretisations and
dispersion parameters were analyzed as well as a comparison between the different
modeling systems. As such a large number of model simulations has been carried
out leading to many important results that can be used in the daily risk assessment
work. Finally, the results are boiled down to a number of recommendations:

e Risk assessments that is dominated of transport in deep, confined
groundwater aquifers may well be described assuming stationary
condition;

e Risk assessments that is dominated of transport in phreatic shallow aqui-
fers should include dynamic boundary conditions so that the transient
groundwater recharge is described as an integrated process

o [Initial particle tracking simulations are recommended in order to get a
quick picture of the transport paths and travel times.

e Be aware of numerical dispersion when applying and advection-
dispersion model when the model discretisation is determined especially
in the vertical direction.

e [fpossible include sorption and degradation descriptions in the solute
transport simulations in the risk assessment.

e Include information about fracture zone as much as possible.

o Include sensitivity analyses to include parameter uncertainty in risk
assessments.

e The initial location of particles in a particle tracking simulation may be
significant for the results and a sensitivity analyses should be carried out
to address this uncertainty.

e MIKE SHE should be applied under such conditions where the surface
hydrology has significant influence on the risk assessment.

11
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¢ Visual MODFLOW is easier to use than MIKE SHE under homogeneous
and stationary conditions while the opposite is the case under complex,
heterogeneous conditions.

The recommendations are valid under general conditions, but a hugh amount of
results including comments are also described in this report for further inspiration
and detailed information about the application of simulation models in risk
assessment.

This project has also proven a number of weaknesses with the modelling sys-
tems being used today, which must be taken to consideration when a concrete risk
assessment is carried out. This should be given particular attention when it comes
to spreading of reactive pollutants. Further research and development of methods
and models within the area is therefore recommended to reduce the uncertainties.
Practical experiences from outdoor measurements and sampling are until now very
rare, which also should be considered.

For practical projects concerning risk assessment for reactive solutes it is pro-
posed that compounds of pollutants, both from the solutes at the source and from
the decay components, are mapped, and that also the redox conditions are included
in the risk assessment. It is also of utmost importance that uncertainties for the
most significant parameters are estimated and that sensitivity analyses are carried
out for these parameters. If certain conditions are excluded in the appraisal, this
should be documented and the significance must be quantified.

Finally, it is emphasized that model predictions regarding transport of solutes
may contain large uncertainties, especially when sorption, decay and/or other
geochemical reactions are involved. The models should therefore be used with
utmost caution and respect.

12
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1 Bakgrund

Anvéndning av modeller i forbindelse med riskbedémning av fororeningsspridning
i mark- och grundvatten har stigit betydligt genom det senaste artiondet, och
modellerna blir mer och mer avancerade och komplexa. Som redskap utmirker
modellerna sig genom att kunna sammanstélla de flesta, eller alla data, som fram-
kommer som underlag pa ett konsistent och sammanhingande sétt. Genom att
endast etablera en modell, sker en kvalitetssidkring och bearbetning av data och
information.

Anvindning av modeller for forutsidgelse av transport och omsittning av olika
dmnen innebér alltid utveckling av en stromningsmodell. Stromningsmodellen ska
kalibreras och valideras och en kdnslighetsanalys bor genomforas for att
kunna kvantifiera stromningsmodellens osékerhetsniva till forutségelse/simulering
av olika stromningsforhéllanden. Det dr avgorande for den efterféljande transport-
modelleringen att stromningsmodellen dr s& siker som mdjligt — men ocksa av-
gorande att man kan kvantifiera osékerheten och jdmfora denna med prognoser
baserade pa simuleringar med transportmodellen.

Lika viktigt &r det att kunna kalibrera och validera transportmodellen samt
kunna kvantifiera osékerhetsnivan i modellen. Det dr dock ofta svért att kalibrera —
och validera — modellen pa grund av sparsamt dataunderlag, men det &r avgorande,
att erhallna resultat ssmmankopplas med en osédkerhet.

Valet av modellverktyg i forbindelse med genomforandet av ett projekt kom-
mer typiskt att avgoras av vilka stromningsmaissiga och &mnestransportmassiga
forhallanden som ska beskrivas med modellerna. Typiskt etableras forst en koncep-
tuell modell, bade for geologi och hydrogeologi, for att beskriva relevanta strom-
ningsprocesser och geologiska formationer som ska tas med i stromningsmodellen.
Detta ger anledning till en rad krav p4 modellen, t.ex. ska den ométtade zonen
inkluderas i stromningsmodellen och/eller kan man noja sig med att arbeta med en
stationdr ’ren” grundvattenmodell. Likaledes bor en konceptuell modell utarbetas
for transport och omséttning av relevanta &mnen i riskbedomningen. Detta leder
igen till en rad krav pé transportmodellens egenskaper, ska den t.ex. innehélla mdj-
ligheten att beskriva nedbrytning och vilken slags nedbrytning dr det da tal om,
eller ska densitetsbetingad transport (och stromning) kunna beskrivas med
modellen. Dessa krav kan i slutdndan ga tillbaks och stélla krav pa stromningsmo-
dellen, om det t.ex. &r nédvéndigt med en kopplad berdkning av strémning och
transport pa grund av t.ex. densitetsbetingade stromningsférhallanden.

13
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2 Syfte och metodik

Det finns en lang rad modellsystem som kan anvindas i samband med riskbedom-
ningar kring grundvattenfororeningar. Projektets dvergripande syfte ar att viardera
dessa olika modellsystems relevans, ldimplighet och forméga att beskriva strom-
ning, transport och omséttning av &mnen i jord och grundvatten, och ddrmed dess
lamplighet och formaga att skapa underlag till en riskbedémning.

Under projektets forsta fas (Gustafsson, et al, 2005) har ett stort antal tillgédng-
liga modeller for riskbedomning utvérderats. I forsta omgangen har modellerna
prioriterats efter deras anvindbarhet och lamplighet. Dérefter har utvalda modeller
utvérderats mer i detalj.

Modeller av olika komplexitet anvénds till kvantifiering av olika &mnens trans-
port, bade i forbindelse med frigérelsen i fororeningskéllan, i den omittade zonen
och i1 grundvattnet. Man kommer ovillkorligen fa olika resultat med olika modeller,
da forutsittningarna och datahanteringen kan vara mycket olika.

I den andra fasen, som avrapporteras hér, har darfoér ndgra utvalda modell-
system anvints praktiskt pé ett par konkreta problemstillningar. Modellsystemen
har anvénts med olika detaljeringsgrad avseende beskrivning av transport och
processmekanismerna, for att ytterligare kunna virdera behoven av olika modell-
komplexitet.

I samband med detta har vi fokuserat pa modellernas lamplighet till att beskriva
de fysiska forhéllandena vid utvalda omraden, skillnaden i hur indata hanteras,
presentation av resultat och anviandarvénlighet. Slutligen har resultaten generali-
serats sa de kan anvéndas for val av ldmplig modellkomplexitet under olika for-
héllanden.

Projektet innefattar foljande delmoment:

1) Val av omraden for praktisk tillimpning och insamling av tillgéngliga
data frdn dessa

2) Etablering och anvéndning av utvalda modeller for varje omrade

3) Diskussion och generalisering av resultat, bl.a. med avseende pé val av
modellkomplexitet
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3 Modelleringsmetodik

3.1 Paverkande faktorer vid fororenings-
spridning

Koncentrationen av ett &mne i en viss punkt och vid en viss tidpunkt styrs av en
stor mangd faktorer. Dessa kan grovt indelas i:

o Fororeningskallans art och karaktar
e Vattnets rorelse och stromningsmdonster
e Transport och avskiljningsprocesser for det aktuella &mnet

3.1.1 Fororeningskallan

Fororeningskdllans utbredning &r naturligtvis av stor betydelse vid en riskbeddm-
ning. Hér talar man ofta om diffusa kéllor och punktkéllor, se figur 1. En punkt-
kélla ar véldefinierad i rummet och har en begriansad utbredning, t.ex. vid en tra-
fikolycka eller en lickande behéllare. Diffusa killor dr ddremot, precis som namnet
antyder, mer svardefinierbara och &r utbredda Gver ett storre omréde, t.ex. lickage
frén jordbruksmark. Av naturliga skl ar det darfor oftast enklare att beskriva
spridningen av en punktkélla dn en diffus kélla.

Figur 3-1. Exempel pa diffusa kallor (6verst) och punktkallor (nederst).

Fororeningskdllans djuplige ar en annan viktig faktor. Om fororeningen sker
direkt pad markytan, kan den vid regn rora sig bade via ytavrinning och infiltration,
beroende pa topografiska och jordartsmissiga forhallanden. Om fororeningen sker i
marken, men fortfarande 1 den 6vre omittade zonen, urlakas den successivt vid
infiltration. Vid gynnsamma jordartsforhéllanden kan detta dock ta relativt lang tid.
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Om fororeningen dédremot sker néra eller till och med under grundvattenytan,
transporteras den direkt vidare med den grundvattenstrom som finns pa platsen.

Slutligen kan typen av fororeningsdmne vara avgorande for hur spridningen
sker, se figur 3-2. Om dmnet ar vattenldsligt (t.ex. salter, syror och baser) sa foljer
det i stort sett vattnets rorelse. Om dgmnet ddremot ar svarlosligt och littare dn
vatten (t.ex. bensin och olja), s kommer det att ldgga sig pa grundvattenytan och
rora sig med den ytligaste vattenstromningen. Om dmnet slutligen ar svarlosligt
och tyngre én vatten (t.ex. klorerade 16sningsmedel), s kommer det att falla” till
botten och slutligen kanske ldgga sig i urbergssvackor. De senare exemplen med
svarlosliga &mnen berors inte vidare i denna rapport.

Figur 3-2. Principiell spridning beroende pa om amnet &r vattenlsligt (vanster), svarldsligt
och latt (mitten), eller svarlosligt och tungt (hoger).

3.1.2 Vattnets rorelse

For vattenlosliga &mnen é&r séledes vattnets rorelse avgorande for hur &mnet kom-
mer att spridas. Paverkansfaktorerna for de olika delarna av vattnets rorelse
sammanfattas nedan:

o Nettonederborden (dvs exkl avdunstningen) dr den overgripande drivan-
de faktorn och styrs frimst av jordartens vattenhallande forméga och
vegetationen.

e Fordelningen mellan ytavrinning och infiltration, som styrs av netto-
nederbdrdens storlek, topografi (i makro- och mikroskala, t.ex. plog-
farornas riktning, 1dngs med eller tvirs en sluttning), jordartens
genomslépplighet och grundvattenytans lége.

e Rorelse genom omdittad zon, som styrs av jordartens genomslapplighet
och vattenhallande egenskaper, samt aktuellt vatteninnehall.

e Rorelse genom mdttad zon, som styrs av olika lagers konduktivitet och
méktighet, samt rddande tryckgradienter (in- eller utstrémning).
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Figur 3-3. Exempel pa skillnader i spridning av ett &mne i en lermoran (vanster), siltig finsand
(mitten) och sandig grus (hoger).

Jord- och bergarters hydrauliska egenskaper har alltsa ha en avgdrande betydelse
for hur snabbt ett &mne sprids med vattnets rorelse, se exempel i figur 3-3 ovan.
Men dven andra faktorer dr av stort intresse for att klarldgga sarbarheten i en viss
punkt eller omréde:

¢ Den omittade zonens méktighet och hydrologiska egenskaper
e Den omittade zonens vatteninnehall (arstid)
o Tryckgradienter i grundvattnet (in- eller utstrdémning)

3.1.3 Transport och avskiljningsprocesser

Transporten av 16sta &mnen i den méttade zonen styrs av:

o advektion
e dispersion
o diffusion

Den advektiva transporten bestdms av den verkliga vattenhastigheten i hdlrummen
mellan jordpartiklarna. Denna paverkas forutom av tryckgradienter och hydraulisk
konduktivitet, ocksa av den effektiva porositeten. For att kunna bestimma den
verkliga grundvattenhastigheten, divideras alltsa grundvattenflddet for en viss tvér-
snittsarea med den effektiva porositeten (), se figur 3-4 nedan.

K1 e

Y= — s E1 Ll ﬂ‘ll‘“liﬂ"
O .ll tiI.
Figur 3-4. lllustration av férhallandet mellan verklig grundvattenhastighet (v) och grundvatten-

flodet for en viss tvarsnittsarea (K - I).
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Dispersion star for spridandet av 16sliga &mnen som inte ar inkluderad i de simu-
lerade medelflddeshastigheterna, dvs i advektionen. Desto noggrannare man be-
skriver den rumsliga variationen for den advektiva hastigheten, desto mindre
dispersiviteter kan anviandas i modellen.

Transporten av 10sta &mnen i den omittade zonen styrs ocksa, i analogi med
ovanstdende, av advektion och dispersion.

I vissa jord- och bergmaterial (t.ex. sprickigt berg) kan diffusionen mellan
transportzoner (mobila zoner) och omgivande porsystem vara betydelsefull for
transporten av &mnen, se figur 3-5.

Figur 3-5. lllustration av diffusion mellan mobila och immobila zoner.

Under dmnets transport i vattnet kan olika typer av avskiljningsprocesser paga.
Exempel pé séddana processer ar

e sorption, som dr en geokemisk reaktion diar &mnet binds till jord/berg-
materialets yta genom elektrostatiska krafter

e biologisk nedbrytning

o utfillning

o radioaktiv avklingning

e vixters upptag

Avskiljningens storlek styrs fraimst av:

e porositet

e jorddensitet

e andel organiskt mtrl
e vattenméttnad

e jordtemperatur

e syretillgng

e idmne
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3.2 Modelleringsprinciper

3.2.1 Allmanna principer

For att korrekt simulera transport och utspadning av 16sliga amnen krévs en riktig
beskrivning av hydrologin. Foérhallandena i den ométtade zonen &r ofta komplexa
och grundvattnets bildning varierar ofta stort, bdde rumsligt och tidsmassigt. De
drivande variablerna i det hydrologiska systemet dr de meteorologiska forhall-
andena och grundvattnets stromning styrs av de hydrauliska egenskaperna hos de
geologiska formationerna samt av de hydrauliska randforhéllandena. Ménskligt
styrda paverkningar pa grundvattnet i form av grundvattenuttag och aterinfiltration
kan ocksa styra grundvattnets strémningsmonster.

Flodesforhallanden varierar ofta stort och med stora rumsliga variationer.
Dérfor rekommenderas fysiskt baserade modeller med begrinsad rumslig och
begreppsmaéssig forenkling av parametrar. Detta betyder att fysiska matningar
direkt kan anvindas som indata till modellen. Trots detta behdvs dock kalibrering
mot t.ex. uppmitta grundvattennivaer, markfuktighet och nivaer i vattendrag/sjoar
samt randforhallanden for att sdkerstilla kvaliteten for en vidare transport-
modellering.

[ tillagg till de flodesforhallanden som beskrivs ovan, si beror transporten av
16sliga &mnen pa den effektiva porositeten, dispersionen och de kemiska och geo-
kemiska egenskaperna hos jorden och de 18sliga &mnena. Sddan information kan
ofta vara svér att tillgd men en kalibrering mot uppmatta koncentrationer forbéttrar
modellens palitlighet.

Tilldimpning av grundvattenmodeller for simulering av floden och transport ar
dock det enda séttet varav flodes- och transportfenomen kan analyseras for att ta
fram rehabiliteringsscenarier for grundvattenfororeningar. Aven om ménga
modellparametrar associeras med stora osédkerheter, sd kan denna typ av analys ge
svar p4 manga tinkbara fragor och scenarier.

For att etablera och bygga upp palitliga modeller for simulering av fléde och
transport krivs en stor mangd indata. Flode i den ométtade zonen berdknas tradi-
tionellt med Richards ekvation (Maidment, 1992 eller Bilaga 1), som beskriver
forhéllandet mellan vattenflode, markfuktighet och hydraulisk konduktivitet. Rand-
forhéllandena &r vanligtvis i form av infiltration i den 6vre delen av grundvatten-
ytan. Det antas ofta att flodet i den ométtade zonen r vertikalt, dvs. modellering i
en dimension. Grundvattenflodet ar ett masskonservativt och tredimensionellt
fenomen som styrs av Darcys lag (Maidment, 1992 eller Bilaga 1).

For att beskriva och simulera dessa processer behovs foljande indata med
rumslig och tidsméissig variation:

e jordegenskaper, t.ex. pF-diagram och relationskurva mellan méttnad och
hydraulisk konduktivitet

¢ hydrogeologiska egenskaper, t.ex. hydraulisk konduktivitet och porositet

e externa randforhéllanden, t.ex. vattendrag, sjoar och andra vattenkroppar

e interna randvillkor, t.ex. grundvattenuttag och aterinfiltration
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e kalibreringsdata, t.ex. uppmétta grundvattennivier, uppmaétta nivaer i
vattendrag och sjoar och profiler 6ver markfuktighet.

Transport av reaktiva 16sliga &mnen 4r ocksa ett mycket dynamiskt och rumsligt
varierande fenomen. Den styrs av ekvationen for advektion-dispersion kom-
pletterad med reaktionsparametrar som svarar for fordndringar i koncentration
orsakad av biogeokemiska reaktioner (se Bilaga 1).

Modeller for simulering av 16sta &mnens transport kraver insamling, uppskatt-
ning och bearbetning av foljande tidsmissiga och rumsligt varierande indata:

e 10sliga &mnens egenskaper géllande dispersion i jord

e [Gsliga &mnens nedbrytning

e geokemiska egenskaper

e Dbiogeokemiska egenskaper

o diffusion, in och ut fran stagnerande zoner i grundvattnet

e kalibreringsdata, t.ex. uppmaétta koncentrationer i grundvattnet.

3.2.2 Vanliga forenklingar

Av ovanstéende beskrivning framgar att modellering alltid innehéller ett visst matt
av forenkling av den verklighet och den problemstillning man har for avsikt att
beskriva. Ibland véljs ett storre matt av forenklingar, medan andra fall beskrivs
med alla tdnkbara och tillgéngliga detaljer. Det dr oftast, av t.ex. resursméssiga
skil, onskvirt att forenkla beskrivningen sd 1angt som méjligt. A andra sidan finns
det da en uppenbar risk att man missar betydande aspekter, som paverkar den slut-
liga riskbedomningen. Av detta skél dr det av stort intresse att utvérdera hur olika
vanligen forekommande forenklingar paverkar det slutliga resultatet for olika
omréden och vid olika frigestéillningar. De férenklingar man vanligen gor kan
indelas i foljande kategorier:

e tidsvariationen (dynamisk eller stationér beskrivning)
¢ randvillkor for grundvattenzonen

e koppling mellan ytvatten och grundvatten

e variabilitet for geologi och hydrauliska egenskaper

o numerisk representation (skaleffekter)

o dispersionsbegreppet

e biogeokemiska &mnesegenskaper

Det dr mycket vanligt att man vid grundvattenmodellering bortser fran fore-
kommande tidsvariationer, dvs genomfor rent stationira berdkningar. Vid denna
typ av modellering ansitts oftast grundvattenbildningen som ett konstant rand-
villkor for grundvattenzonen. Manga ganger baserat pa schablonvirden, utan att
dessforinnan beréknas. I dessa fall hanteras ocksé eventuell koppling mot ytvatten
pa ett statiskt sitt, utan tidsvariationer, t.ex. via fasthallna tryck. I vissa fall, da t.ex.
den dynamiska effekten av ménskliga ingrepp ska studeras (t.ex. till foljd av
konstruktionsarbeten), kors dynamiska berdkningar trots konstanta randvillkor.
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Detta for att enklare kunna urskilja t.ex. influensomraden av kortvariga grund-
vattensidnkningar, som annars skulle 6verskuggas av den normala hydrologiska
variationen.

Graden av forenklingar vid beskrivning av variationerna i geologiska och
hydrauliska egenskaper styrs oftast av tillgdngen till geofysisk information. Kali-
breringsprocessen resulterar sedan ofta i ett ”schackbride” av egenskaper, formade
efter tillgangen till grundvattenobservationer. Av berdkningstekniska skél (berdk-
ningshastighet) lockas man ofta till anvéindning av grova berdkningsnét. Detta &r
rationellt och oftast forsvarbart, men det &r viktigt att hdnsyn tas till de skaleffekter
som kan erhallas. T.ex. medelvirdesbildning av grundvattentryck som sedan ska
tolkas mot grundvattenobservationer i en specifik punkt. Tolkningsproblem kan da
t.ex. uppsta vid stora gradienter.

Ett alltfor grovt numeriskt berdkningsnit kan speciellt ge problem vid sprid-
ningsberékningar inklusive dispersion. Sa kallad numerisk dispersion kan da
uppstd, vilket kan skapa mycket oonskade effekter, med alltfor diffusa férorenings-
fronter som f6ljd. Vid spridningsberdkningar som baseras pa partikelbanor, som
endast styrs av den advektiva transporten, slipper man denna typ av problem.
Partikelberékningar ger & andra sidan inte samma mdjligheter till realistisk
beskrivning av fororeningsplymers spridning. Ett finare berdkningsnit krévs da.
Samtidigt ska man ha klart for sig att dispersionsprocessen i sin definition &r ett
empiriskt och fysikaliskt férenklat sétt att beskriva ett &mnes verkliga rorelse-
monster.

Olika &mnens biogeokemiska processegenskaper beskrivs vanligen med
makroparametrar, t.ex. retardationskoefficienter och nedbrytningskonstanter. Dessa
beror ofta pa fysiska egenskaper i jord och hos &mnet. Sorptionen beskrivs t.ex.
ofta som forhéllandet mellan upplost &mne och i jorden adsorberat &mne (Kd).
Likasé beskrivs ofta ett &mnes nedbrytning eller avklingning med en enkel
halveringstid. Denna typ av parametrar &terfinns ofta i litteratur for specifika
dmnen under olika markforhallanden. Denna typ av makroparametrar dr naturligt-
vis en kraftig forenkling av de verkliga biogeokemiska processerna, men det saknas
ofta tillrackligt med data for en mer detaljerad och korrekt beskrivning av de geo-
kemiska processerna. Detta forhallningssdtt kan dock ge helt felaktiga resultat i en
konkret riskbedomning. Litteraturvirden bor darfor justeras genom kalibrering mot
uppmitta koncentrationer och for aktuella parametrar bor det genomforas kinslig-
hetsanalyser.

3.3 Modellers begransningar och lamplighet

3.3.1 Kalibrering av flodes- och transportmodeller

Tilldimpning av numeriska modeller kréver generellt uppskattning av modellpara-
metrar. Rumsligt férenklade, konceptuella modeller innefattar konceptuella para-
metrar som &r relaterade till aggregerade beskrivningar av hydrologiska processer.
Dessa kan i allménhet inte bestimmas utifran ett omrades fysiska egenskaper och
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ddrmed behdver dessa modeller kalibrering. Géllande sa kallade distribuerade och
fysiskt baserade modeller, sa ska modellparametrar i princip kunna samlas in fran
uppméitta data. I praktiken dr det dock omojligt att bestimma modellparametrar for
varje individuell berdkningscell pa grund av skalproblem (skillnader mellan upp-
matt skala och den skala dér de algoritmiska processbeskrivningarna harror ifran)
liksom experimentella hinder. Av detta kan man dra slutsatsen att dven distri-
buerade och fysikaliskt baserade modeller &r i behov av kalibrering.

Vid kalibrering av rumsligt forenklade och konceptuella modeller, justeras
parametrar for att simulerad data ska motsvara uppmatta data. Mycket forskning
har fokuserats pa att uppveckla automatiska procedurer for kalibrering av rumsligt
forenklade och konceptuella modeller. Begrénsad erfarenhet dr dock dokumenterad
fran automatisk parameteruppskattning for distribuerade och fysiskt baserade
modeller.

En rigords modellparametrisering eller konceptualisering ar avgdérande for en
korrekt kalibrering av en distribuerad och fysiskt baserad modell. Denna aspekt ar
av dnnu storre betydelse nér automatiska procedurer tillimpas for parameter-
estimering. En annan viktig aspekt som bor 6vervégas for parameterestimering i
distribuerade modeller dr anvindandet av kalibreringsdata. Ett ramverk for en
korrekt modellkalibrering med automatisk parameterestimering innefattar foljande:

e modellparametrisering och val av kalibreringsdata
e specificering av kalibreringskriterier
e val av optimeringsalgoritm.

Den tillgdngliga faltdatan, t.ex. geologiska beskrivningar fran borrhallsloggar och
tolkade kartor, pumptest, meteorologisk information etc., bor anviandas i modell-
parametriseringen for att definiera rumsliga monster hos modellparametrarna for
att 1 sin tur beskriva de mest betydelsefulla variationerna. Detta gors ofta genom att
definiera en konceptuell modell med 1dmpliga grupper av parametrar for geo-
logiska enheter etc. For varje grupp faststills sedan vissa parametrar direkt fran
faltdata medan andra parametrar genomgar kalibrering. Utmaningen ligger i att
formulera en relativt enkel modellparametrisering i syfte att skapa en representativ
kalibrering, samtidigt som den halls tillrackligt distribuerad for att fanga den rums-
liga variationen hos nyckelparametrarna. I den initiala parametriseringsprocessen
kan en kénslighetsanalys utforas for att utreda kénsligheten hos parametrarna och
diarmed identifiera vilka som vidare kan forfinas med kalibrering.

I ett objektivt ssmmanhang kan modellkalibrering generellt utforas pé foljande
grunder:

o flertal variabla métningar, t.ex. grundvattennivéer, flode (vattendrag) och
vattenhalt i den omittade zonen

o flertal mitplatser, t.ex. flertal métplatser, for samma variabel, distri-
buerad inom avrinningsomradet

22



HALLBAR SANERING
Rapport 5676 — Datormodeller foér féroreningsspridning fas 2

o flertal reaktionstillstind, t.ex. objektiva funktioner som mater olika hyd-
rologiska processers reaktioner sdsom generell vattenbalans och maxi-
mala vattennivéer.

Det bor noteras att modellparametrisering och modellkalibrering &r en iterativ
process. Om kalibreringen resulterar i daligt definierade parametervérden, bor man
omprova parametriseringen och definiera en enklare konceptuell modell som
inkluderar farre kalibreringsparametrar. Om modellen didremot inte &dr kapabel att
tillrackligt beskriva den rumsliga variation som reflekteras i observationer, bér man
Overviga att distribuera nyckelparametrar eller inkludera andra processbeskriv-
ningar i kalibreringen.

Det bor ocksa noteras att &ven om modellen dr val kalibrerad, sa kan den dnda
vara fysiskt inkorrekt med hénsyn till dess konceptuella uppbyggnad. Det ar fak-
tiskt mer vanligt med skillnader pé séttet som modellen fungerar i jamforelse med
de fysiska egenskaperna i systemet.

En modell &r endast giltig med en uppséttning variabler under kalibrerings-
perioden. En modell som kalibreras under stationéra forhallanden kan inte
anvéndas att forutspa fordndringar géllande flodesriktning beroende pa rumsliga
och sdsongsmaéssiga variationer i grundvattenmdnstret.

3.3.2 Osadkerheter

Ett antal osdkerheter ar involverade vid riskbedomning géillande grundvattenforo-
rening. Osdkerheter kan delas in i osékerheter som hérror fran beskrivningen av de
géllande fysiska forhéllandena och osékerheter som hérror ifrdn anvéindandet av
numeriska verktyg for att simulera flode, transport och fordrojning av vatten och
losliga &mnen. Rubin (2003) hdvdar generellt att tva typer av osékerheter existerar:
verklig variabilitet och osdkerhet gillande kunskap. De verkliga variabiliteterna &r
de som dr naturliga, t.ex. slumpmaéssiga ostadigheter i egenskaper och milj6-
missiga effekter. Dessa variabiliteter kan inte reduceras. Osdkerheter géllande
kunskap representerar brist pa kunskap som kommer av vart val av forenklade eller
idealiserade modeller och fran databrist. Denna typ av osdkerhet kan reduceras
genom anvéndandet av mer forfinade modeller eller genom insamling av ytterligare
indata.

De fysiska forhallandena beskrivs ofta utifran en skrivbordsstudie kombinerat
med faltmétningar av olika detaljgrad. Med fysiska forhallanden menas geologi,
hydrologi, hydrogeologi och féroreningssituation inom omradet. Osdkerheter ar
relaterade till:

e De geologiska forhéllandena i omrédet; vilka jordarter som dr represente-
rade, vilken &r jordskiktningen i den omaéttade zonen, var finns berg-
grunden, hur impermeabel dr berggrunden, finns det sprickor och vilka &r
deras huvudriktningar och storlek, hur heterogent ar systemet i den
omittade zonen m.m.

e De hydrogeologiska forhallandena i omréadet; vilka dr de hydrauliska
egenskaperna hos de geologiska formationerna (hydraulisk konduktivitet,
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magasinskoefficient, porositet, makroporer), finns det négra linser med
lagre permeabilitet dér 10sliga &mnen kan transporteras in och ut be-
roende pé en diffusionsprocess, vilket &r det hydrauliska trycket och for-
héllandena for grundvattennivén i de olika akvifererna och akvitarderna,
vilken &r gradienten for grundvattennivan och &t vilken riktning lutar
den, vilka &r de temporala variationerna m.m.

e De hydrologiska forhallandena i omradet; nederbord, evapotranspiration,
infiltration, vattendrag, sjoar eller liknande som paverkar flodestor-
hallandena, vilka &r de temporala variationerna m.m.

e Vattenkvalitet; vilken halt och méngd har fororeningen vid kéllan, hur
lange har fororeningen lackt ner till grundvattensystemet, vilka &r for-
hallandena f6r adsorption och nedbrytning for varje typ av fororening,
densitetsberoende fldde och transport, DNAPLS/NAPLS, vilka &r for-
hallandena for dispersion m.m.

Dessa forhallanden 4r i stor utstrickning ofta uppskattade frén existerande
kunskap, erfarenhet fran tidigare studier och mojligtvis dven ett litet antal borrhal
och vattenprov.

En modell kan anvindas for att forutspa visst grundvattenflode eller foro-
reningstransport. Modellen kan ocksa anvéndas for att utvirdera olika atgardsalter-
nativ, (t.ex. hydraulisk inneslutning, uppumpning och rehabiliterande behandling
eller naturlig utspddning) men ocksa som ett verktyg vid riskbeddomning. For att
kunna utfora detta maste modellen, oavsett om den &r en flodesmodell for grund-
vatten eller en transportmodell f6r féroreningar, vara tillrdckligt korrekt, vilket
demonstreras under kalibreringsfasen. Men eftersom dven en vilkalibrerad modell
ar baserad pa otillracklig data eller 6verforenklingar, sd kommer det att finnas fel
och osékerheter i en flodes- eller transportanalys. Detta innebér i sin tur att ett
modellresultat eller en prognos inte kommer att vara béttre &n en uppskattning. Av
denna anledning bor alla modellresultat eller prognoser anges i ett intervall, for att
reflektera osdkerheten hos modellparametrarnas véirden och for att beskriva och
kvantifiera den aktuella osékerheten hos de erhéllna resultaten.

Det valda modellsystemet kan ge upphov till osdkerheter i de uppnédda
resultaten:

e numeriska fel sdésom numerisk dispersion, grov diskretisering, trunkering
¢ modellkoden kan inte beskriva det konceptuella problemet, t.ex. beskrivs
ett spricksystem i en kontinuum modell eller i sprickmodeller som for-
enklar spricksystemet, stationdra modeller som tillimpas att beskriva
problem av transient karaktér, konservativa modeller som tillimpas for

att beskriva migration av DNAPLS/NAPLS eller densitetsberoende
transportfenomen, diffusion in och ut fran jordmatrisen i ett sprucket
system eller i heterogena formationer m.m.
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e modellsystemet klarar inte av att beskriva biogeokemiska reaktioner
korrekt; ménga modeller beskriver komplexa biokemiska reaktioner
genom forsta gradens ekvation for nedbrytning, jamvikt eller kinetiska
processer, tillvixt av biomassa m.m.

Manga faktorer paverkar osikerheten i modellering vid riskbedomning. Som
beskrivs ovan kan vissa metoder anvindas for att inkludera t.ex. geologisk
heterogenitet och osdkerhet i modeller, men det kvarstar dock en stor forskning for
att utveckla verktyg som kan anvindas i praktiken. Det finns d4ven en tendens att
fokusera pé ett element osékerhet &t gangen, t.ex. geologi.

3.3.3 Modellbegransningar och lamplighet

Som beskrivs ovan, sé bidrar modellbegransningar till resultatens osdkerhet. Det ar
darfor uppenbart att man maste 6verviaga lampligheten hos en viss modell vid en
viss riskbeddmning.

Enkla modeller och sparsamma féaltundersokningar kan dndé vara valdigt
anvindbara for att undersoka det ungeférliga transportbeteendet hos fororeningar i
grundvatten. Sddana modeller kan ocksd anvindas for att definiera dvervaknings-
program dvs. placering av brunnar, djup och frekvens for provtagning. De kan till
och med anvindas for att utviardera nodvéndiga &tgirdsalternativ.

De stora investeringar som krévs for att genomfora aterstéllande aktiviteter och
atgérder under langa perioder kan dock inte baseras pa modeller som har en eller
flera tydliga brister. De kan inte heller baseras pa begransad kunskap om for-
hallandena i filt. I sddana fall &r det absolut n6dvéndigt med intensiva dvervak-
ningsprogram kombinerat med utvecklingen och tillimpningen av komplexa
flodes- och transportmodeller kopplade till biogeokemiska modeller. I detta
avseende dr det ocksa uppenbart att man méste uppskatta osékerheterna i systemet
och dess paverkan pa de beslut som tas.

3.4 Studerade modellsystem

Under projektets forsta fas (Gustafsson, et al, 2005) har ett stort antal tillgdngliga
modeller for riskbedomning utvérderats. I férsta omgangen har modellerna priori-
terats efter deras anviandbarhet och ldmplighet. Darefter har vissa utvalda modell-
system utvarderats mer i detalj. Av dessa framstod foljande modellsystem som
mest heltdckande. En mycket kortfattad beskrivning av respektive systems egen-
skaper ges nedan.

e FEMWATER
kapabelt system som inkluderar omittad zon och densitetsdriven stromning
mindre anvdndbarhet med svarigheter i anvéndargranssnittet
framst utvecklat for stationdra problem

25



HALLBAR SANERING
Rapport 5676 — Datormodeller foér féroreningsspridning fas 2

e Visual MODFLOW Pro, (Groundwater Vistas och GMS)
svaga (inga) kopplingar till omittad zon och ytvatten
god anvédndbarhet med latt anvindarvianligt granssnitt
framst utvecklat for stationdra problem
e MODFLOW SURFACT
kapabelt system som inkluderar ométtad zon och densitetsdriven strémning
god anvéindbarhet med 14tt anviandarvénligt grinssnitt (Visual
MODFLOW Pro)
framst utvecklat for stationira problem
e MIKE SHE
kapabelt system som inkluderar full ythydrologi och vattendrag helt
integrerat
hog anvéndbarhet med stark fysisk grund
for transienta problem anses systemet vara det bésta

Tva av dessa system, Visual MODFLOW Pro och MIKE SHE, har anvints i fore-
liggande projekt pa tre olika problemstillningar och omraden. Dessa modellsystem
beskrivs mer i detalj nedan. For en av problemstéllningarna har dessutom jam-
forelser gjorts med resultat frin modellsystemet DarcyTools. Aven detta system
beskrivs kortfattat nedan.

3.41 Visual MODFLOW Pro

MODFLOW ir troligtvis det idag mest etablerade och anvinda modellsystem for
simulering av grundvatten och erkidnt som en industristandard f6r grundvatten-
modellering. MODFLOW simulerar tredimensionellt grundvattenfléde genom att
anvénda en finit differensteknik for 16sning av de styrande flodesekvationerna.

MODFLOW hanterar ekvationer for floden i bade 6ppna och slutna sys-
tem/akviferer och simulerar dirmed grundvattensystem under bade naturlig och
minsklig paverkan. MODFLOWSs grundmodell kan representera variationer hos de
hydrauliska egenskaperna i pordsa media, naturlig och artificiell vattenbildning,
vattenforing (t.ex. nederbordsinfiltration, infiltration fran eller vattenforing till
vattendrag, grundvattenuttag eller aterforing via brunnar) och olika randfor-
hallanden. En akvifer indelas i ett ortogonalt nét av celler dir akviferens egen-
skaper och hydrologisk péverkan definieras i varje cell. I varje cells mittpunkt
berdknas grundvattnets tryck och variation. Randférhallanden kan definieras i varje
cell (specifikt tryck, specifikt fldde eller ett tryckberoende flode). Flode in och ut
ur modellen kan simuleras genom anvéndandet av externa kill- eller sanktermer.
Flode mellan celler (bade horisontellt och vertikalt) berdknas genom Darcys lag.
Ett flertal textbaserade och grafiska verktyg for analys och bearbetning av indata
och resultat finns tillgédngliga.

Randforhallanden i originalversionen av MODFLOW behover kinnedom om
skede och/eller infiltrationshastighet i ytvattensystemet. Dessa randférhallanden
erbjuder inte heller ett sétt att automatiskt uppdatera skedet allt eftersom vatten
fluktuerar in och ut ur vattenkroppar (Rumbaugh, 1999). Dock har moduler tagits
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fram for att adressera vissa av dessa problem géillande interaktionen mellan yt-
vatten och grundvatten. Exempel pa sddana moduler ar:

e Vattendragsmodul: denna modul innehaller rutiner for att berdkna flode
mellan vattendrag och underliggande akvifer baserad pé tryckdifferensen
och konduktansen i sedimenten. Vertikalt flode begrénsas nér vattenytan
understiger vattendragets botten.

e Vattendrag-"routing”-modul: denna modul ar en forlingning av vatten-
dragsmodulen. Det &r ingen riktig modell for simulering av flode i
vattendrag. Snarare ér det ett berdknande program som kontrollerar flode
i en eller flera vattendrag som interagerar med grundvattnet. Om
vattenméngden i vattendraget dr lika med noll, da hindras foljaktligen
infiltration. Programmet tillater tva eller flera bifloden att sammanforas
till ett vattendrag dir flodet 4r summan av flodet i respektive biflod.
Programmet tillater dven diversion frén vattendrag (Prudic, 1989; ESI,
1999). Modulen inkluderar &ven en begriansad mojlighet att berdkna tran-
sienta vattennivaer i ett vattendrag baserad pa Mannings ekvation och en
rektanguldr tvérsektion.

e Sjomodul: denna modul dr baserad pa ovanstdende modul. Det inne-
haller rutiner for att berékna vattenbalans for en sjo som stricker sig over
manga grundvattenceller. Modulen uppdaterar vattennivan i sjon,
volymen och arealer som ett resultat av den berdknade vattenbalansen.
Detta program é&r av virde vid prognostisering av effekten hos vatten-
kroppar vid underjordisk péverkan, t.ex. uppumpning av vatten eller
gruvdrift (Council, 1999; Konikow, 2000).

Flodessimuleringar kan kopplas till program for transportmodellering av 16sta
dmnen (t.ex. MOC3D, RT3D och MT3DMS) och program for partikelsparning
(t.ex. MODPATH). Eftersom MODFLOW ér erkénd som en standard inom grund-
vattenmodellering, har manga verktyg for analys och bearbetning av indata och
resultat utvecklats for anvéndning tillsammans med MODFLOW. Bland de mest
kdnda finner vi Groundwater Vistas, Visual MODFLOW och GMS (Groundwater
Modelling System). De flesta av dessa program inkluderar dven anvindandet av
GIS i hantering och bearbetning av indata till MODFLOW samt kopplingar till
transportmodellerna ndmnda ovan (Camp Dresser och McKee, 2001).
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Figur 3-6. Visual MODFLOWSs granssnitt — ett exempel fran sjalvstudierna i Visual
MODFLOW.

3.4.2 MIKE SHE

MIKE SHE ir ett integrerat hydrologiskt modellsystem som simulerar hela mark-
delen av den hydrologiska cykeln. MIKE SHE ar darfor inte enbart en tredimen-
sionell, numerisk grundvattenmodell. Den inkluderar 4ven numeriska modeller for
avdunstning, ytavrinning, omattat flode, transport av 16sliga &mnen, geokemi, jord-
bruk. MIKE SHE kan dven kopplas till vattendragsmodellen MIKE 11 och ror-
modellen MOUSE for en fullt numerisk modell for integrerade modellstudier
mellan ytvatten/grundvatten och drianeringssystem/grundvatten. MIKE SHE
erhaller kontinuerligt utmarkta betyg vid oberoende utvérderingar
(http://www.dhisoftware.com/general/Wateres_Overview.htm).

MIKE SHE ir mycket mer &n bara ett anvindargrénssnitt for en grundvatten-
modell. MIKE SHE ir en komplett modellmilj6 som tillater anvéndaren att inklu-

dera de hydrologiska processerna i markdelen oberoende av varandra med stor
flexibilitet. Anvéndargranssnittet tilldter en snabb etablering av en konceptuell
modell — helt oberoende av den numeriska modellen. Den datacentrerade meto-
diken tilliter anvindaren att utforska resultatens kanslighet i férhallande till
modellens struktur. For presentation av resultat finns kraftfulla verktyg for
visualisering.

MIKE SHE - egenskaper och fordelar:

e unik — simulerar alla styrande processer i markdelen av den hydrologiska
cykeln

o flexibel — tillimpbar pé olika skalor, anpassas efter modelleringspro-
jektets behov
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o effektiv — enkla och avancerade processbeskrivningar kan kombineras
efter modelleringens behov och tillgénglig berdkningskapacitet

e datahantering — skapar kopplingar till originaldata (inklusive GIS-data)
for att minimera datafel och maximera flexibiliteten

e accepterad — anvand for hundratals konsult- och forskningstillimpningar
vérlden over.

MIKE SHE inkluderar moduler for:

¢ simulering av tredimensionellt grundvattenflode genom finit differens-
metod; inklusive dréanering till ytvattenkroppar

e simulering av tviddimensionell ytavrinning genom finit differensmetod,
for distribuerat vattenflode i vatmarker och under intensiva regntillfillen

e simulering av fullt dynamiskt och endimensionellt flode i vattendrag

¢ simulering av endimensionellt flode i ométtad zon

e simulering av sofistikerad bevattning, applikation styrd av vatten-
underskott

e Dberdkning av avancerad evapotranspiration med hénsynstagande till en
distribuerad rotzon i omittad zon

o AUTOCAL - ett generaliserat verktyg for estimering av parametrar och
kénslighetsanalyser.

Ovanstdende moduler ér tillgéngliga i olika komplexitetsgrader (DHI Water &
Environment, Modeling the World of Water, Product Catalog 2004).

Moduler for simulering av transport av 16sliga &mnen, inkluderande reaktiva
processer, finns tillgdngliga for analyser av integrerade problem (ytvatten, ométtad
zon och grundvatten).

29



HALLBAR SANERING
Rapport 5676 — Datormodeller foér féroreningsspridning fas 2

— T

iy e
i e

AT )

Figur 3-7. MIKE SHEs granssnitt — ett exempel fran sjélvstudierna i MIKE SHE.

3.4.3 Darcy Tools

DarcyTools ér ett datorprogram framst utvecklat for simulering av fléde och salt-
transport i sprickigt kristallint berg, men dven porost medium, t.ex. jordlager ovan
sprucket berg, kan simuleras. DarcyTools ér ett generellt program for grundvatten-
stromning, men tillimpningar som ror analyser av forvar for uttjant kirnbransle
star 1 fokus. Detaljerad beskrivning av funktionaliteten i Darcy Tools éterfinns i
Svensson, et al, 2004. Utvecklingen av Darcy Tools har finansierats av SKB.

Ett antal nya koncept och metoder utgdr hornpelare i DarcyTools. Den kanske
mest fundamentala av dessa ror metoden for att representera hydrauliska egen-
skaper i berdkningsnitet. Metoden bygger pa en direkt representation av ett sprick-
nadtverk, som kan innefatta upp till en miljon sprickor. Tanken 4r att denna metod
ska ge en god beskrivning av bergets anisotropi och sprickors konnektivitet.

En visentlig skillnad mellan Darcy Tools och de tva andra modellsystemen ar
ocksa att Darcy Tools kan ta hénsyn till densitetsberoende grundvattenstrémning,
t.ex. till foljd av mer salthaltigt havsvatten.

Darcy Tools kan ocksé ta hansyn till diffusivt utbyte av 10sta &mnen (t.ex. salt)
mellan strommande vatten och stagnanta omraden. Denna process kan vara
betydelsefull i en del fall, men forsummas ofta i flertalet modellsystem. MIKE
SHE kan dock till viss del ta hinsyn till detta genom diffusion mellan en mobil och
en immobil fas.
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Figur 3-8. Typiska hydrogeologiska enheter vid modellering med Darcy Tools.
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4 Praktikfall

En riskbeddmning géllande grundvatten ska anvéndas for att bedéma om en foro-
rening i jord och/eller grundvatten ger ett oacceptabelt bidrag av féroreningar till
grundvattenresursen. Som grund till en riskbeddmning finns det ett antal {or-
definierade kriterier géllande grundvattenkvalitet. Dessa ska normalt uppfyllas i
hela grundvattenmiljon (Miljestyrelsen, 1998). Det foreslas att riskbeddmningen
utfors under flera steg. Initiellt gors en enkel bedomning. Om denna bedémning
inte tillrackligt kan pavisa avsaknaden av risker s& utfors mer avancerade berdk-
ningar. I dessa berdkningar kan det ingé fokus av adsorption, dispersion och ned-
brytning av fororeningar. Bedomningen kring grundvattnets paverkan anvénds
dessutom till att utféra en riskbedomning i forhéllande till recipienter (Miljo-
styrelsen, 1998).

Sverige eller Danmark saknar traditioner géllande anvdndning av numeriska
berikningsmodeller i samband med riskbedomningar. Den priméra orsaken ér att
véigledningen inom omrédet inte papekar detta. Den danska miljostyrelse pépekar,
enligt ovan, att det genomfors en enkel bedomning och forst darefter mer avance-
rade modellberdkningar utan att ga i detalj kring vad detta berdkningsméssigt inne-
bér. Det finns ofta inte en ekonomisk grund for att genomfora avancerade modell-
berdkningar, d&ven om det i en senare fas visar sig kunna spara pengar i forbindelse
med étgérder for att hindra ytterligare spridning av fororeningar.

Fé exempel finns dérfor pa praktiska projekt. Tva omraden och problem-
stallningar dér modellering har tilldimpats vid riskbeddmning presenteras i foljande
kapitel. Modellberdkningarna har genomforts med olika verktyg och med varier-
ande komplexitet for att kunna vérdera behoven av detaljeringsgrad, effekter av
forenklingar samt verktygens forméga och anvindbarhet. Detta beskrivs ndrmre i
kapitel 5.

Ett exempel &r taget ifrdn Kristianstad gillande riskbeddmning av en avfalls-
deponi och ett ifrdn Forsmark géllande risker kopplade till djupforvaring av anvint
kérnbrénsle. Dessa exempel har valts utifran 6nskan att inkludera ett omrdde med
sedimentéra avlagringar och ett omrade med kristallin berggrund, d& bada dessa
typer av geologi aterfinns i Sverige. Utgéende frén de geohydrologiska for-
hallandena i Forsmark, har dessutom en ténkt problemstéllning konstruerats, med
potentiell féroreningsspridning fran en ytlig deponi mot en grundvattentékt for ett
mindre samhille.

Omréaden och problemstéllningar beskrivs i féljande kapitel.

4.1 Harlovs Angar i Kristianstad
4.1.1 Bakgrund och problemstillning

Mittemot Kristianstads centrum, pa andra sidan Helge &, ligger "Harlovs dngar”, se
figur 4-1 nedan. Omréadet avgrénsas i Oster och norr av Helge &, i sdder av stads-
delen Vilan/Langebro och i vister av bebyggelsen utmed Lillovigen. Omradet &r
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till storre delen taget i ansprak for deponering av sopor vilket inleddes pa
1950-talet och avslutades 2002. Den Ostra delen (Oster om trafikleden) har inte
anvénts sedan mitten av1970-talet med undantag for anldggandet av ett dag- och
lakvattensystem i borjan av 1990-talet. Omradet ligger i direkt anslutning till Helge
a-omradet som &r ett Natura 2000-omrade, vatmarksomrade enligt Ramsarkon-
ventionen, riksintresse for naturvard, naturreservatet Isterndset m m.
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Figur 4-1. Flygfoto dver deponin (inramat omréade till hdger) vid Harlévs Angar i Kristianstad.

Pé den véstra delen pagér idag arbete med schaktmassor, och under de nirmaste
5-10 aren kommer detta omrade att behdva tickas. Det troliga dr att ett lertdcke ska
laggas pa och dirdver ett par andra skikt, 6verlagrat av ett minst en meter tjockt
skyddsskikt av schaktmassor. Cirka 6 ha dr redan tickta pd ungefar detta sétt.
Ovriga 28 ha #r bara delvis tickta. Kommunens &sikt ir att detta omrade ska
utformas ganska kuperat, d&ven i mindre skala, for att sékra en god ytavrinning. For
den Gstra delen pa cirka 22 ha finns det inga uttalade myndighetskrav, eftersom den
formellt sett &r avslutad.

Vattennivan i Helged fluktuerar ganska kraftigt under aret och har ett antal
génger stigit till over +2 mdh. Vattenytan nér da dnda fram till deponiomrédet. I
figur 4-2 visas berdknad vattenyta i februari 1990, da vattennivan lag pa ca
+1.1 moh. Speciellt den stra delen av deponin dr utsatt for hga nivaer i Helgea.
En stor andel lakvatten kommer fran detta omrade, varfor kommunen nyligen har
latit anldgga en palissad utmed Helge a. Fortfarande bildas mycket lakvatten har,
varfor ytterligare titning troligen behover ske. De befintliga dag- och lakvatten-
dikena, som skir sonder omradets yta, maste bevaras i sin funktion, men kan tro-
ligen tdckas Over pa ett lampligt sdtt. Tatning och lakvattenbildning ar speciellt
viktiga fragor med tanke pé att de kommunala vattentékterna ar beldgna 500-1000
meter fran deponiomradena.
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Figur 4-2. Beraknad vattenyta vid hogt vattenstand i Helgeé (feb 1990 med +1.1 méh).

41.2 Geohydrologi

Deponimassorna underlagras av ett lerskikt, som under den véstra delen &r relativt
miktigt (10-15m), men under den Ostra delen ar betydligt tunnare. Pé sina stillen, i
den nordostra delen, ar lertdacket sa tunt att det mdojligen till och med saknas inom
begridnsade omraden. Lerticket underlagras delvis av mordn, men i dvrigt av en
méktig kalkstensformation pa ca 50-70m. Under denna finns huvudakvifiren,
bestdende av den mycket vattenférande sk glaukonitsandstenen, dér bl.a.
kommunen tar sitt vatten. I figur 4-3 visas en vist-0stlig profil genom deponin.
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Figur 4-3. Geologisk profil i vast-6stlig riktning genom deponin.

Sandstenen har sina naturliga instrdémningsomraden lings med rédnderna i véster.
Omradet langs Helgeé och stora delar av Kristianstadsslétten ar naturliga
utdckageomréden frén sandstenen, dvs med en uppatriktad grundvattenstromning.
Beroende pa de storre grundvattenuttag (kommunala, industrier och for bevattning)
som nu sker inom vissa delar pa slétten, dr grundvattenstromningen nu ombytt,
med ett nedétgaende inldckage fran grundvatten i de ytliga jordlagren. S& ar fallet
inom stora delar av centralorten och kring deponin. I figur 4-4 nedan visas
berdknad tryckdifferens mellan jordlagren och sandstenen. Inom de roda omradena
sker en nedatgdende grundvattenstromning.

4.1.3 Numerisk modell

Modellsystemet MIKE SHE har anvénts for beskrivning av detta omréde.
Modellomrédet ticker en yta av ca 16 km?, se inramning i figur 4-2. Modellen har i
grundutformningen en horisontella uppldsning pa 25 m och &r indelad i 14 verti-
kala berdkningslager, varav 6 beskriver olika jordlager, 6 beskriver kalkstenen, 1
beskriver sandstenen och 1 beskriver det underliggande urberget.

Randvillkoren fo6r denna modell hédmtas frén simuleringar med en regional
geohydrologisk modell som finns uppsatt for hela Kristianstadsslétten i modell-
systemet MIKE SHE (Kristianstads kommun, 2000), se figur 4-5. Den regionala
modellen har en horisontell upplésning pa 500 m och ar indelad i 5 vertikala
berdkningslager, varav 2 dr jordlager och resterande &r olika berglager.

Beriknade tryck och grundvattennivéer inom och omkring deponiomréadet har
stdimts av mot métningar. Likasé har berdknade lakvattenméngder stimts av mot
forekommande flodesmétningar.
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Figur 4-4. Tryckdifferens mellan jordlager och sandstensakvifaren. Svart ram visar deponins

omrade och vita prickar visar lage for kommunens grundvattenbrunnar. Inom réda

omraden strdmmar grundvattnet nedat.

Figur 4-5. Den regionala modellens utbredning och omradet som nu modelleras omkring
deponin (inom svart ram).
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4.2 Djupforvar av karnbransle i Forsmark
4.2.1 Bakgrund och problemstillning

Kérnavfall i Sverige hanteras av Svensk Kérnbrénslehantering AB, SKB. Inom
SKB:s program for forvaltning av anvént kérnbrénsle, finns ett koncept géillande
den slutliga forvaringen, dir anvént kdrnbransle kommer att placeras i en gjut-
jérnsinsats inuti kopparkapslar. Dessa deponeras sedan i ett slutforvar i méttat
granitiskt berg och pa ett ungefarligt djup av 500 m. Kapslarna omsluts slutligen av
bentonitlera.

Nér SKB soker tillstdnd for att fa bygga inkapslingsanldggningen och djupfor-
varet kommer det att krdvas en analys med uppgift att utreda den langsiktiga séker-
heten for djupforvaret (SKB, 2004b). Utgangspunkten i sdkerhetsanalysen blir att
noggrant beskriva hur djupforvaret for anvint kdrnbrinsle ser ut nir det har byggts
och forslutits. Dérefter kommer forhéllandena i forvaret att fordndras. Méanga for-
lopp dr oundvikliga och vissa har samband med hur grundvattnet strémmar. Mate-
matiska modeller blir ett ovirderligt verktyg i beskrivningen av forvaret idag och
tdnkbara scenarier i framtiden.

SKB égnar sig for niarvarande at mark/platsundersokningar for ett mojligt
djupforvar i bl a Forsmark i Osthammar kommun. Det aktuella omradet visas i
figur 4-6.

T
1830000 Y RG (L3 v el

Figur 4-6. Omrade i Forsmark fér mojligt djupforvar av karnbransleavfall.
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4.2.2 Geohydrologi

Forsmarksomradet &r ett relativt flackt kustomrade, med ett flertal sjoar och vat-
marksomraden. Jordlagren bestar huvudsakligen av morén, som varierar stort i
maktighet. Den ytliga mordnen dr sandig och relativt genomslépplig. I kontakten
med det underliggande urberget &r morénen ocksa mer genomslipplig &n den
mellanliggande, som ér lite tatare. Under sj0arna dterfinns yngre sediment, typiskt
bestaende av, ovanifran, gyttja, sand och lera. I figur 4-7 visas en typisk profil for
jordlagren och urberget under en s;jo.
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Figur 4-7. Geologisk profil genom Eckarfjarden i Forsmarksomradet.

Grundvattenstromningen i berget dr huvudsakligen uppatgaende ut mot havet.
Strémningen &r koncentrerad till ett antal storre sprickzoner, se figur 4-8 nedan.
Grundvattenytan ligger mycket ndra markytan inom stora delar av omrédet.
Omkring sjoarna och vatmarksomradena aterfinns svaga utstromningsomraden,
som under hogflodessituationer kan vénda till instromningsomraden.

4.2.3 Numerisk modell

SKB har en omfattande verksamhet kring geohydrologisk modellering, dels for s.k.
platsmodellering, dels som underlag for miljériskbedomning. Det hydrologiska
modellsystemet MIKE SHE har anvénts for att framst beskriva stromning och
transport i de 6vre berg- och jordlagren, samt kontakten med forekommande
ytvatten. I Forsmark har modellering med MIKE SHE genomforts i ett regionalt
avrinningsomrade med en storlek pa ca 38 km’, se figur 4-8.

Den modellering av omradet som gjorts hittills har inte kunnat kalibreras mot
platsspecifika data. Huvudsakligen beror detta pa att métserier inte forrdn nu ar
tillrackligt langa for att det ska vara meningsfullt. Den befintliga MIKE SHE
modellen dr baserad pa data enligt ”datafrysen” Forsmark 1.2 (fran den 31 juli
2004). Kring arsskiftet 2006/2007 kommer ny data att arbetas in i modellen och
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kalibrering kommer att ske under varen 2007. Innan arbetet med den nya modell-
versionen pabdrjas, kommer 1dmplig kalibreringsmetodik och kritiska modellpara-
metrar utvirderas under hdsten 2006.
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Figur 4-8. Modellomrade i MIKESHE (réd linje).

Den geologiska modellen bestér av 3 lager for kvartéra avlagringar och 8 lager for
urberget (SKB, 2005). Sjosedimenten har forenklats till tre linsformationer som
komplement till de geologiska lagren. Den hydrauliska beskrivningen av urberget
ar tagen fran modellering med modellverktyget DarcyTools (SKB, 2004a). I den
modell som anvénts i detta projekt, har dessutom data frén ytterligare 4 djupare
liggande urbergslager lagts in (enligt modell i DarcyTools), sa att modellen
stracker sig ner till nivan -450 moh.

Den horisontella numeriska uppldsningen dr 40 m, medan den vertikala upp-
16sningen varierar med djupet, med méktigare lager pa djupet, se figur 4-9. Totalt
anvinds 17 berdkningslager, varav det nedersta ar ett tunnare randlager déar en
tryckrand ansatts enligt den regionala modelleringen med DarcyTools. Denna
tryckrand skapar infloden (uppatriktade) och utfléden (nedatriktade) enligt de
regionala berdkningarna med DarcyTools.
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Figur 4-9. Vertikala berakningslager i modellen (MIKE SHE) dver Forsmark. Den 6vre
bilden tacker hela djupet, medan den nedre tacker in jordlager och de fyra
Oversta berglagren.

Ytvattendelaren for omradet (se figure 4-8) antas 6verensstimma med grund-
vattendelaren. Darfor har en tit rand ansatts runt modellen, forutom 1 havet, dar en
tryckrand ansatts. Denna ér satt till noll 6ver hela vattenytan i1 det dversta lagret och
langs med randen ute i havet i de djupare lagren. Modellranden har dragits sa langt
ut i havet sé att trycket bedomts vara noll dven pa djupet (enligt modellering med
DarcyTools). Utbredningen av modellen i DarcyTools visas i figur 4-10.
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Figur 4-10. Regional modell i DarcyTools (réd) och modell i MIKESHE (svart).

4.3 Ytlig deponi i ett moran/urbergsomrade
4.3.1 Bakgrund och problemstéllning

Detta &r inte ett verkligt, utan ett tédnkt fall, som ska illustrera en ganska vanlig
problemstéllning, en mindre ytdeponi med en relativt nirliggande bergborrad
vattenbrunn. De geohydrologiska grundfrutséttningarna &r tagna fran forsmarks-
omradet, som beskrivits i kapitel 4.2. I figur 4-11 visas med inramning vilken del
av Forsmarksomradet som studerats. I figur 4-12 visas dels placeringen av den
tankta deponin inom omradet, dels var den tdnkta vattenbrunnen &r placerad, ca
600 m nordost om deponin. Uttagsflodet i vattenbrunnen r satt till ca 400 m*/dygn
(motsvarande ett litet samhélle pa ca 2500 invanare).
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Figur 4-11. Det studerade omradets lage i Forsmarksmodellen.
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Figur 4-12. Topografi for studerat omrade med placering av den ténkta deponin och vatten-
brunnen.

4.3.2 Geohydrologi

De geohydrologiska forutsdttningarna &r tagna fran Forsmarksomrédet, som i det
aktuella omradet kan sammanfattas med ett relativt tunt morénlager pa ca 4 m,
ovanpa ett urberg med kraftiga sprickzoner, se figur 4-13. Sprickzonerna har for-
starkts nagot i forhallande till de verkliga forutséttningarna i forsmarksomradet.
Konduktiviteten i sprickzonerna dr hér satt till 1e-4 m/s i bade horisontell och
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vertikal riktning. Konduktiviteten for berget i ovrigt ér satt till 1e-6 m/s, ocksé
samma i bada riktningarna.

ca 00

Figur 4-13. Langdprofil fér en linje genom den ténkta deponin och vattenbrunnen.

4.3.3 Numerisk modell

Samma horisontella och vertikala numeriska upplosning som for Forsmarks-
modellen har anvénts, dock har endast de 8 versta berdkningslagren inkluderats
vid berdkningen. Berget under dessa lager antas vara tétt.
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5 Genomforda berakningar

Vid berdkningarna har metodiken for att beskriva foljande aspekter varierats pa
olika sitt:

e Spridningsforloppet
e Ythydrologin (dvs det &vre randvillkoret for grundvattenzonen)
e Numerisk upplosning

Foljande varianter och olika komplexitetsniva for beskrivning av spridnings-
forloppet har studerat i en eller annan omfattning for de olika problemstall-
ningarna:

e Transport via advektion (sk partikelbanor)

e Transport via advektion och dispersion

e Transport via advektion och dispersion, inklusive hénsyn till sorption

e Transport via advektion och dispersion, inklusive hansyn till sorption och
nedbrytning

Foljande varianter for beskrivning av ythydrologin har utvérderats i olika omfatt-
ning for olika tillimpningarna:

e Fast grundvattenyta
e Konstant infiltration
e Full ythydrologi (inkl avdunstning, ytavrinning och ométtad zon)

Slutligen har det horisontella och vertikala berdkningsnétet varierats for ett av
omrédena.

Detaljer kring hur ovanstdende aspekter varierats i de tre olika tillimpningarna
beskrivs nedan. Bade MIKE SHE och Visual MODFLOW Pro har anvénts i olika
omfattning. Dessutom har resultat fran berdkningar med DarcyTools inkluderats i
ett av fallen.

5.1 Harlovs Angar i Kristianstad

De berdkningsfall som studerats vid denna tillimpning beskrivs i tabell 5-1. I samt-
liga fall har MIKE SHE anvints. Berdkningarna inkluderar olika komplexitet av-
seende bade spridningsforlopp, ythydrologi och numerisk diskretisering. Denna
tillimpning ar dock den enda dir den numeriska diskretiseringen varierats.
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Tabell 5-1. Berikningsfall fér deponin Harlévs Angar i Kristianstad.

Nr Numerisk diskretisering Ythydrologi Spridningsprocesser

K1 25m gridnat och 14 lager Konstant infiltration med Advektion/dispersion
stationart stromningsfalt i grundvattenzonen

K2a 25m gridnat och 14 lager Full ythydrologi med Advektion/dispersion
dynamiskt stromningsfalt i grundvattenzonen
for 1 ar

K2b  25m gridnat och 14 lager Full ythydrologi med Advektion/dispersion
dynamiskt stromningsfalt i grundvattenzonen
for 10 ar

K3 25m gridnat och 14 lager Full ythydrologi med Advektion/dispersion
dynamiskt stromningsfalt i grundvattenzonen och
for 10 ar for ytvatten

K4a 25m gridnat och 14 lager Full ythydrologi med Advektion/dispersion
dynamiskt stromningsfalt i grundvattenzonen, inklusive
for 10 ar sorption

K4b  25m gridnat och 14 lager Full ythydrologi med Advektion/dispersion
dynamiskt strémningsfalt i grundvattenzonen, inklusive
for 10 ar sorption och nedbrytning

K5 50m gridnat och 7 lager Konstant infiltration med Advektion/dispersion
stationart stromningsfalt i grundvattenzonen

K6  25m gridnat och 21 lager Konstant infiltration med Advektion/dispersion

stationart stromningsfalt

i grundvattenzonen

Vid fallen med konstant infiltration har ett virde pa 175 mm/ar anvénts for hela
omradet, utom inom tétorten dir infiltrationen reducerats med avseende pa bedémd
héardgjord yta, dir regnavrinningen avleds direkt till Helgea. Detta virde motsvarar
ca ett medelvirde for de 10 &r som studerats i flera av de andra berdkningsfallen.
Vid fallet med konstant infiltration har ocksé en dréneringsfunktion lagts in strax
under markytan, for att undgé orimliga grundvattentryck i det 6vre berdknings-
lagret.

Dispersionen har beskrivits som isotrop, med 2.0m och 0.1m for longitudinell
respektive transversal dispersivitet. Detta dr mycket sma dispersiviteter, som
understiger storleken pa det numeriska berdkningsnétet. Den numeriska disper-
sionen torde dirfor vara avgdrande jdmfort med inverkan av angivna disper-
siviteter.

I de fall sorptionsprocesser aktiverats, har denna beskrivits med enkel linjér
equilibrium teori, utan hysteris, med ett Kd p 2,2e-6 m*/g for jordlagren och
5e-8 m’/g for berglagren. Med typiska effektiva porositeter for jord- och berg-
lagren, ger detta ett retardationstal (R) pa 70 for jordlagren och 2 for de sedi-
mentéra berglagren.

Vid berdkningsfallet med nedbrytning har en enklare konceptuell beskrivning
baserat pa angiven halveringstid anvénts. Halveringstiderna har hér (forenklat)
ansatts till ca 2 ar for bade jord- och berglagren. Denna halveringstid verens-
stimmer ungefar med vérden for &mnet benzen under méittade (anaeroba)
forhéllanden.
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Vid fallen med olika diskretisering har en vertikala lagerindelning enligt tabell 5-2
anvants.

Tabell 5-2. Vertikal lagerindelning vid de olika berdkningsfallen

Berakningslager for de olika berakningsfallen
Geologiskt lager K6 K1 - K4 K5
Torv/deponi 1 1 1
Sand/6vre lera 2 2
3 2
Lera 3
4
Grus/6vre moran 5 4
. 6 5 3
Moran
7 6
8
7
9
10
8 4
11
12
9
13
Kalksten
14
10
15
16
11 5
17
18
12
19
Sandsten 20 13 6
Urberg 21 14 7

Fororeningskéllan, bestaende av lakvatten inom deponiomradet, har beskrivits som
en infiltrationskélla till grundvattenzonen. Detta innebér att infiltrerat vatten inom
deponiomrédet erhaller en viss angiven killkoncentration (1000 g/m’).

5.2 Djupforvar av karnbransle i Forsmark

De berékningsfall som studerats vid denna tillimpning beskrivs i tabell 5-3. Berék-
ningarna inkluderar olika komplexitet avseende spridningsforlopp och ythydrologi.
Bade MIKE SHE och Visual MODFLOW Pro har anvénts, vilket ocksa angivits i
tabellen nedan. Ett av de studerade fallen baseras dock pé resultat frén simulering
med DarcyTools.

Vid fallet med fast grundvattenyta har grundvattentrycket i det Gversta berak-
ningslagret lagts fast i nivA med markytan, utom i havet dér trycket angivits till
0 moh. Vid fallet med konstant infiltration har ett schablonviarde pa 74 mm/ar
anvénts for hela omradet. I detta fall har ocksa en dréneringsfunktion lagts in strax
under markytan, for att undga orimliga grundvattentryck i det 6vre beréknings-
lagret.
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Tabell 5-3. Berakningsfall for djupforvar av karnbréansle i Forsmark.
Nr Modellsystem  Ythydrologi Spridningsprocesser Kalltyp
F1 DarcyTools Fast grundvattenyta Advektion (partikelbanor) 1 partikel/cell,
i grundvattenzonen inom ett tankt
férvarsomrade
F2a MIKE SHE Fast grundvattenyta Advektion (partikelbanor) 1 partikel/cell,
i grundvattenzonen inom ett tankt
férvarsomrade
F2b MIKE SHE Fast grundvattenyta Advektion (partikelbanor) 1 partikel/cell, i
i grundvattenzonen hela botten
F3 MODFLOW Konstant infiltration med Advektion (partikelbanor) 1 partikel/cell, i
stationart strémningsfalt i grundvattenzonen hela botten
F4 MIKE SHE Full ythydrologi med Advektion (partikelbanor) 1 partikel/cell, i
dynamiskt strémningsfalt i grundvattenzonen hela botten
for 1 ar
F5a MIKE SHE Full ythydrologi med Advektion/dispersion 1 gram/cell, i
dynamiskt strémningsfélt i grundvattenzonen hela botten
s initialt
for 1 ar
F5b MIKE SHE Full ythydrologi med Advektion/dispersion 1 gram/m?®, i
hela botten

dynamiskt stromningsfalt
for 1 ar

Full ythydrologi med
dynamiskt strémningsfalt
for 1 ar

i grundvattenzonen =1
konstant i tiden

F6  MIKE SHE 1 gram/m®, i
hela botten

konstant i tiden

Advektion/dispersion
i grundvattenzonen,
inklusive sorption

Dispersionen har beskrivits som isotrop, med 0.2m och 0.01m for longitudinell
respektive transversal dispersivitet. Detta dr mycket sma dispersiviteter. Annu
mindre #n i fallet med deponin i Kristianstad. Aven hir torde alltsd den numeriska
dispersionen vara avgoérande jamfort med inverkan av angivna dispersiviteter.

Vid berdkningsfallet med sorptionsprocesser aktiverade, har denna beskrivits
med enkel linjir equilibrium teori, utan hysteris, med ett Kd pa le-7 m*/g for jord-
lagren och le-10 m*/g for berglagren. Med typiska effektiva porositeter for jord-
och berglagren, ger detta ett retardationstal (R) pa ca 4 for jordlagren och 2 for
berglagren.

Spridningsberdkningarna har genomforts baserat pa en ténkt kélla i botten av
modellen, pa nivan -400 moh. Vid berdkningsfall F1 och F2a har denna kélla
begrénsats till ett visst rektangulirt omrade motsvarande ett tinkt forvarsomrade.
Vid ovriga berdkningsfall tdcker kéllan hela modellomradet. Kédllan har beskrivits
pa tre olika sitt, beroende pé anvind spridningsmodell och vilka jamforelser
berikningarna syftar till:

¢ En initial kédllkoncentration motsvarande 1 partikel per berdkningscell
laggs in 1 botten av modellen (fall F1 — F4).

¢ En initial kédllkoncentration motsvarande 1 g per berdkningscell 14ggs in i
botten av modellen (fall F5a).

e Eni tiden konstant killkoncentration pa 1 g/m’ laggs in i botten av
modellen (fall F5b — F6).
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5.3 Ytlig deponi i ett moran/urbergsomrade

De berékningsfall som studerats vid denna tillimpning beskrivs i tabell 5-4. Berék-
ningarna inkluderar framforallt jamforelse av spridningsberdakning med de tva
modellsystemen MIKE SHE och Visual MODFLOW Pro. Dessutom gors jim-
forelser av berékningar dér den fullstdndiga beskrivningen av sprickzoner och
andra inhomogeniteter i berget forenklas kraftigt till ett homogent berg.

Vid fallet med konstant infiltration har ett schablonvérde pa 74 mm/ér anvénts
for hela omrédet.

Tabell 5-4. Berakningsfall for ytlig deponi i ett morédn/urbergsomrade.

Nr Modellsystem  Ythydrologi Spridningsprocesser  Bergbeskrivning

D1 MIKE SHE Full ythydrologi med Advektion/dispersion  Inklusive
dynamiskt strdmningsfalt i grundvattenzonen sprickzoner
for 1 ar

D2 MODFLOW Konstant infiltration med Advektion/dispersion  Inklusive
stationart stromningsfalt i grundvattenzonen sprickzoner

D3 MODFLOW Konstant infiltration med Advektion/dispersion Homogent berg
stationart stromningsfalt i grundvattenzonen utan sprickzoner

Dispersionen har beskrivits pa samma sétt som i den andra tilldimpningen med
modellen for Forsmark, se kapitel 5.2.

Fororeningskillan, bestdende av lakvatten inom deponiomrédet, har beskrivits
som en infiltrationskalla till grundvattenzonen. Detta innebar att infiltrerat vatten
inom deponiomradet erhéller en viss angiven killkoncentration (1 g/m’).
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6 Berakningsresultat

6.1 Harlovs Angar i Kristianstad

6.1.1 Overgripande resultat

I figur 6-1 visas dagens forvintade utbredning av féroreningar i de olika geologiska
lagren. Det syns hér att den horisontella, och &ven den vertikala, transporten av
fororeningar dr begrénsad i de geologiska lager dér det inte sker négot vattenuttag.
Inom vissa delar av deponin, bl.a. lings den véstra och sddra kanten, och i mitten,
ar det en uppatriktad gradient fran de djupare lagren. Av naturliga skal sker ingen
neratgaende fororeningstransport hér.

Diremot &r fororeningsspridningen betydligt storre i glaukonitsandstenen.
Beroende pa stora vattenuttag i detta lager har en avsénkningstratt skapats, som far
fororeningen att spridas snabbare, och d& mot brunnsfilten nordvést om
Kristianstad, dir de storsta uttagen sker.

Runt deponin finns ett drineringssystem som samlar upp huvuddelen av det
lakvatten som bildas, men trots detta sker en viss transport nedat och ut fran
omradet till f6ljd av de rddande gradienterna. Helgea fungerar d& som en kraftig
drinering i omradet och mottar den stdrre delen av den férorening som inte samlas
upp av lakvattendikena. En mindre del ror sig dock nedét och i nord-dstlig riktning
under Helged, och utgdr dirmed en potentiell risk for Kristianstads vattenfor-
sOrjning.

I figur 6-2 visas den forvintade utbredningen i glaukonitsandstenen om 60 ar.
Brunnsfaltet nordvast om Kristianstad forvintas saledes kunna paverkas av foro-
reningar om ca 60 ar, om inte forhéllandena fordndras, medan brunnsfiltet i cent-
rum, nidra Kanalhuset, redan nu inom snar framtid kan bli paverkat av lakvatten.
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Figur 6-1. Beraknad spridning av lakvatten for dagens situation. Den 6vre bilden visar for-
hallanden under leran, den undre bilden visar forhallanden i den undre delen av

kalkstenen.
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Beraknad spridning av lakvatten i glaukonitsandstenen (huvudakvifaren). Den évre
bilden visar dagens sitiuation, den undre bilden visar férhallanden om 60 ar.

Transporten av fororeningar kan ocksa beskrivas genom att se pa genombrotts-
kurvor vid olika platser, se figur 6-3. Av figuren framgér att transporten i
jordlagren &r langsammare 4n i sandstensakvifiaren, men & andra sidan &r utspad-
ningen och dispersionen vésentligt mindre. Detta medfor att ett genombrott av
fororeningen sker senare, men koncentrationen av &mnet forvéntas bli storre i jord-
lagren 4n i de djupare avlagringarna. Uttagsbrunn B13, som tar vatten i sandstenen,
forvéntas i dagslidget ha en lakvattenkoncentration p& 0.001 promille lakvatten,
vilket forvéntas stiga till 0.1 promille 6ver de kommande 60 &ren.
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Figur 6-3. Beraknad lakvattenkoncentration vid Kanalhuset och i vattenbrunn B13.

6.1.2 Ythydrologins betydelse

Resultaten for virdering av ythydrologins betydelse visas som genombrottskurvor i
en punkt vid Kanalhuset for de 3 berdkningsfallen. Modellen har simulerat en
period pa 100 ar och koncentrationen visas i figur 6-4.

Av simuleringen dér beréknat stromningsmdnster under en 10-arsperiod
anvéants cykliskt under de 100 aren, framgéar att det ar en tydlig variation mellan de
olika rens stromningsmonster. Detta forhallande kan av skalskal inte ses nér
endast 1 &r anvénts cykliskt vid berdkningen.

Anvindning av 1 och 10 ars strémningscykel ger, om &vrigt ar lika, anledning
till storre dispersion/spridning av fororeningen och dirmed mindre koncentrationer.
Detta beror pa att variationer i stromningsriktningar medtas och plymen ror sig mer
oregelbundet baserat pa dessa variationer. Det kunde ocksé forvéntas ett nagot
snabbare genombrott till f6ljd av ovanstdende, men att detta inte syns sé tydligt kan
bero pa att de minsta koncentrationerna inte visas i figur 6-4.

Anvindning av konstant infiltration 6ver omréadet och ett och samma strém-
ningsmonster genom hela berdkningen ger i stort sett samma resultat som vid
varierande stromningsmdnster. I princip erhalls samma genombrott, men dé sprid-
ningen i denna simulering dr ndgot mindre, blir koncentrationerna stérre mot slutet
av berdkningsperioden. Det dr dock mycket smé olikheter mellan de genomforda
berdkningarna, sd i situationen vid Kristianstad dr det uppenbarligen av mindre
betydelse om ythydrologin tas med eller inte. Det bor dock noteras att bade ansatt
infiltration och vattenuttag valts med omsorg for att representera ett medelvarde for
de 10 studerade &ren. En mindre eller storre infiltration skulle av naturliga skél ge
andra resultat. Det kan argumenteras huruvida medelinfiltrationen dver ett omrade
kan bedomas pa ett sékert sitt utan ndgon form av ythydrologisk berékning.
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Figur 6-4. Beraknad lakvattenkoncentration vid Kanalhuset.

6.1.3 Avskiljningsprocessers betydelse

Det har genomforts 3 berdkningsfall for att undersoka effekten av avskiljnings-
processer och resultaten i form av maximala koncentrationer pa olika djup visas i
figur 6-5. Vid berdkningen har sorptionstal och nedbrytningstal for benzen anvénts.

Av resultaten syns att maxkoncentrationerna i de 6vre jordlagren kan variera
upp till ca en tiopotens beroende pa om sorption inkluderas eller ej. I de djupare
berglagren kan variationen vara sa stor som 2 till 3 tiopotenser.

Nedbrytning ger anledning till langt mindre maximalkoncentrationer &n i de
andra tva fallen utan nedbrytning. I de 6vre jordlagren &r det ca 2 till 4 tiopotensers
skillnad och i de djupare berglagren &r det dnnu storre skillnad, dir koncentra-
tionerna &r mycket smé i fallet med nedbrytning.

I situationen utan sorption har jamvikt uppstatt i de dvre jordlagren efter 40 ar,
medan det fortfarande &r en fordndring av fororeningsbilden i de djupare lagren.

I modellen med nedbrytning har jaimvikt uppstatt i hela grundvattenzonen efter 40
ar, da koncentrationerna efter 40 ar och 100 ar dr 1 stort identiska.
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Figur 6-5. Beraknad maxkoncentration av lakvatten (benzen) pa olika djup.

Som framgar av ovanstaende, kan avskiljningsprocessernas betydelse for transport
och spridning av fororeningar vara helt avgdrande for om fororeningen i sig sjalv
utgor en risk. Det dr darfor av avgorande betydelse att beskriva dessa forhallanden
korrekt. I ménga fall bor laboratorietest genomforas for att bestimma korrekta
nedbrytnings- och spridningsparametrar under aktuella férhallanden.

6.1.4 Betydelse av numerisk upplosning

Tre berdkningsfall har studerats med varierande vertikal uppldosning: 7, 14 respek-
tive 21 berdkningslager. I fallet med 7 berdkningslager har en horisontell i upp-
16sning pa 50m anvénts, medan uppldsningen i de andra tva fallen har satts till
25m. I tabell 5-2 (kapitel 5.1) visas hur berdkningslagren fordelas 6ver de olika
geologiska lagerenheterna.

Storre berdkningselement kommer generellt, forutsett att allt annat ar lika, att
resultera i storre numerisk dispersion, bade i vertikal och horisontell riktning. Detta
framgar ocksé tydligt av figur 6-6, dir den horisontella utbredningen i sandstenen
efter 100 &r (60 ar fran nu) visas, och av figur 6-7, dér den vertikala utbredningen
av maxkoncentrationer visas efter 40 ar (nu) och efter 100 &r (om 60 ar).
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Figur 6-6. Beraknad lakvattenkoncentration i sandstenen ar 2065, baserat pa olika numerisk
upplosning. Den 6vre baseras pa 7 lager (fall K5), den i mitten baseras pa 14 lager
(fall K1) och den undre baseras pa 21 lager (fall K6).
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Figur 6-7. Beraknad maxkoncentration av lakvatten pa olika djup, baserat pa olika numerisk

upplésning.

Skillnaden mellan 7 och 14 berdkningslager dr markant och det ar typiskt i den
vertikala riktningen man ser en stor betydelse av diskretiseringen. Situationen efter
100 &r i figur 6-7 dr dock mindre intressant, d4 jamvikt nidstan uppstatt, med samma
maxkoncentrationer i de flesta lagren, dock inte i det nedersta sandstenslagret.

I figur 6-8 visas genombrottskurvor i sandstenen vid Kanalhuset for de tre olika
berdkningsfallen. Hér ses att koncentrationsnivan pa 0.01 promille av lakvatten kan
forvintas vid Kanalhuset efter ca 20 ar fran starten om modellen ar diskretiserad i
ett 50m nét med 7 berdkningslager. Med ett 25m nét och 14 berdkningslager nés
denna koncentrationsnivan ca 35 &r senare, och med 21 berékningslager forst
ytterligare ca 40 ar senare.

Om det hade varit en betydande variabilitet i hydraulisk konduktivitet inom
omradet, kunde man forvénta sig en snabbare transport och hogre koncentrationer i
en genombrottskurva med mindre berdkningselement jaimfort med storre
berdkningselement, dér variabiliteten jimnas ut. Detta fenomen syns dock inte i
figur 6-8, snarare tvirtom. I det aktuella fallet &r d&ven de grovre berdknings-
elementen tillrdckligt smé for att tidcka in den rumsliga variationen i hydrauliska
parametrar. Skillnaderna i figur 6-8 kan darfor uteslutande forklaras med numerisk
dispersion, och d& huvudsakligen i vertikal riktning.
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Figur 6-8. Beraknad lakvattenkoncentration vid Kanalhuset, baserat pa olika numerisk upp-
I6sning.

Resultaten fran berékningarna ovan visar med all tydlighet att den numeriska upp-
16sningen, dvs berdkningselementens storlek, &r av stor betydelse vid berdkning av
spridningsforloppet dé dispersionsprocesser ar inkluderade. Spridningsforloppets
kénslighet med avseende pa berdkningselementens storlek bor darfor alltid ut-
varderas fran fall till fall, d& dispersion inkluderas vid berdkningen. Av praktiska
skal tvingas man dock ofta till avkall pé noggrannheten, d& berdkningselementens
storlek naturligtvis paverkar de praktiska simuleringstiderna. I det aktuella fallet
tog berdkningen med det finare berdkningsnétet ca 20 ganger langre tid 4n med det
grovsta berdkningsnétet.

6.2 Djupforvar av karnbransle i Forsmark
6.2.1 Jamforelse av Darcy Tools och MIKE SHE

Med en regional modell 6ver Forsmarksomradet i Darcy Tools (figur 4-10) har
SKB beriknat partikelbanor frén ett tdnkt forvarsomrade (fall F1). Baserat pa data
frén denna regionala modell har sedan en mindre modell etablerats i MIKE SHE
for en del av detta modellomrédet, se figur 4-10 och kapitel 4.2.3 for detaljer. Sa
langt som mojligt bygger de bada modellerna pa samma data. Randvillkoren till
MIKE SHE, bestdende av tryck langs de horisontella rdnderna och i botten av
modellen, har tagits frin berdknade tryck i Darcy Tools. I Darcy Tools har det vre
randvillkoret ansatts till ett tryck motsvarande markytan (respektive havets niva). |
berikningsfall F2a med MIKE SHE har samma 6vre randvillkor anvénts for att
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partikelberdkningarna ska bli sa likvéirdiga som mojligt. Trots detta ger de tva
modellsystemen helt olika resultat. I figur 6-9 visas det rektanguldra omrade inom
vilket partiklar injicerats p& nivan -400 moh. Med olika farger visas om partiklarna
ror sig uppat eller nedat. Som synes ger MIKE SHE att huvuddelen av partiklarna
ror sig uppat, medan Darcy Tools ger ett helt annat resultat med en mycket storre
andel nedatgaende partiklar. I figur 6-10 visas slutdestinationen efter 1000 ar for de
partiklar som rort sig uppét till de 6vre jordlagren. Langt fler partiklar nar markytan
i fallet med MIKE SHE jamfort med Darcy Tools, vilket naturligtvis ar en foljd av
de skillnader i partikelriktningar som visas i figur 6-9.

Figur 6-9. Jamfoérelse av stromningsriktning i bottenlager (-400 moh). Darcy Tools med fast

grundvattenyta (F1) och MIKE SHE med fast grundvattenyta (F2a). Réd farg mar-

kerar uppatgaende stromning, gul farg markerar neratgaende strémning och bla
farg markerar partiklar som inte forflyttats.

Figur 6-10.

Jamforelse av slutdestination for partiklar som natt de évre jordlagren efter 1000
ar. Darcy Tools med fast grundvattenyta (F1) och MIKE SHE med fast grundvat-

tenyta (F2a). Det gra omradet visar det omrade dar partiklarna introducerades pa
nivan -400 méh.
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De tryck som hdmtats fran Darcy Tools i de nedersta lagren ger en uppétgaende
gradient. Det dr dérfor naturligt att i princip samtliga partiklar ror sig uppat i be-
rakningen med MIKE SHE. Anledningen till att berdkningen med Darcy Tools inte
ger samma resultat i partikelrorelser som med MIKE SHE, ér att Darcy Tools tar
hénsyn till densitetsskillnader i vattnet, hér till f6ljd av olika saltvattenhalt. En
uppatgéaende tryckgradient behover da nddvéndigtvis inte innebéra att vattnet ror
sig i den riktningen. Tryckskillnaden méste da &ven dvervinna eventuella densitets-
skillnader i vattnet. I det aktuella fallet &r tryckskillnaderna ganska sméa mellan
lagren, vilket gor att eventuella densitetsskillnader kan ha avgérande betydelse for
vattnets stromningsriktning pa dessa djup.

6.2.2 Ythydrologins betydelse
6.2.2.1  FAST GRUNDVATTENYTA KONTRA FULL YTHYDROLOGI

I detta kapitel jamfors tva berdkningar av partikelbanor med MIKE SHE. I det ena
fallet (F2b) anvénds en fast grundvattenyta som 6vre randvillkor (dvs samma som i
kapitlet ovan). I det andra fallet (F4) anvénds en fullstindig beskrivning av ythyd-
rologin, dvs inklusive omittad zon, avdunstning, ytavrinning och vattendrag.

En av fordelarna med att inkludera full ythydrologi vid denna typ av sprid-
ningsberédkningar r att det mdjliggor en mer detaljerad vérdering av partiklarnas
slutdestination. Forutom att skilja pa olika omraden (t.ex. land och hav), r det da
mojligt att berdkna vilka som hamnar i specifika vattendrag och sjoar. I figur 6-11
visas startpositionen for partiklar med olika destination. Bruna partiklar har rort sig
nedat. Partiklar inom vita omraden har efter 200 ar dnnu inte 1dmnat modellen.
Partiklar med andra férger har lamnat modellen i markytan pé olika sétt.

Figur 6-11. Typ av destination for partiklarna efter 200 ar. Till vanster berédknat med fast
grundvattenyta (F2b) och till hdger beraknat med full ythydrologi (F4). Bruna partik-
lar gar nedat.
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Den 6verordnade fordelningen mellan olika partikeldestinationer dr den samma i de
bada fallen. Det ar ocksé ungefir samma fordelning 6ver djupet, vilket visas i figur
6-12 (efter 200 &r) och i figur 6-13 (som funktion av tiden i nagra lager). I fallet
med fast grundvattenyta dr det dock efter 200 &r nagot farre partiklar i toppen, och
flera i botten, jaimfort med full ythydrologi. Detta beror bl.a. pa att grundvatten-
nivan i fallet med full ythydrologi tillats variera och framforallt dd sjunka under
markytan, vilket i sin tur skapar en storre gradient fran botten, och ddrmed en
snabbare transport mot markytan. I fallet med full ythydrologi har ocksa fler
partiklar (15900) 1dmnat modellen vid markytan jamfort med vid fast grundvatten-
yta (14000). Anda ir det firre partiklar kvar efter 200 ar i fallet med fast grund-
vattenyta (se figur 6-14), vilket beror pa att manga fler partiklar lamnar modellen
nedat i fallet med fast grundvattenyta. Totalt ca 3200 jamfort med ca 800 for fallet
med full ythydrologi.

Antal partiklar
0 400 800 1200 1600

—o— fast grundvtnyta ||

—a— ythydrologi

11 4
13
15 |

Lagernummer
©

Ll

Figur 6-12. Antal partiklar som ar kvar i modellen i olika lager efter 200 ar. Fast grundvattenyta
(F2b) och full ythydrologi (F4).
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Figur 6-13. Kvarstaende partiklar i nedre och 6vre berglager som funktion av tid. Fast grund-
vattenyta (F2b) och full ythydrologi (F4).
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Figur 6-14. Kvarstaende partiklar i hela modellen som funktion av tid. Fast grundvattenyta
(F2b) och full ythydrologi (F4)
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Transporttiden for de partiklar som ror sig uppat visas i figur 6-15. Hér ses ocksé
att transporttiderna generellt dr ndgot langsammare i fallet med fast grundvattenyta,
vilket alltsd bekriftar ovanstdende resonemang. Overordnat ir det dock samma
monster pa hastighetsférdelningen.

I figur 6-16 visas slutdestinationen for de partiklar som ldmnat modellen vid
markytan. Aven hir ir det dverordnade monstret liknande mellan de tv4 fallen.

Figur 6-15. Transporttider. Till vanster berdknat med fast grundvattenyta (F2b) och till hdger
berdknat med full ythydrologi (F4). Lila partiklar &r fortfarande kvar i modellen efter
200 ar.

Figur 6-16. Jamforelse av slutdestination for partiklar efter 200 ar. Till vanster beréaknat med
fast grundvattenyta (F2b) och till hdger beréknat med full ythydrologi (F4).
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6.2.2.2 FAST GRUNDVATTENYTA KONTRA KONSTANT INFILTRATION

Aven i detta kapitel, likt ovanstaende, jimfors tva berdkningar av partikelbanor
med olika beskrivning av ythydrologin. I det ena fallet (F2b), som dven var ett av
fallen i kapitlet ovan, anvénds en fast grundvattenyta som 6vre randvillkor. Detta
fall har modellerats med MIKE SHE. I det andra fallet (F3) anvidnds en konstant
infiltration, med samma vérde (74 mm/ér) 6ver hela omradet, som ovre randvillkor.
Detta fall har modellerats med Visual MODFLO Pro.

De tva berdkningarna visar liknande 6verordnad bild dver férdelningen av
transporthastigheter, se figur 6-17. Dock &r de berdknade transporttiderna for fallet
med konstant infiltration ca tre till fyra ganger storre &n i fallet med fast grund-
vattenyta.

Figur 6-17.  Transporttider. Till vanster beraknat med fast grundvattenyta (F2b) och till héger
beradknat med konstant infiltration (F3).

Detta faktum ar d&nnu mer uppenbart i figur 6-18, dir kvarstaende partiklar i
modellen visas som funktion av tiden for de tre berdkningsfallen med fast grund-
vattenyta (F2b), konstant infiltration (F3) och full ythydrologi (F4). Resultaten for
fast grundvattenyta och full ythydrologi dr i detta ssmmanhang mycket likartade,
medan fallet med konstant infiltration avviker kraftigt, med ett mycket 14ng-
sammare transportforlopp 6verlag. Orsakerna till detta kan framst hérledas till det
faktum att berdknade tryck, i det dversta berédkningslagret, i fallet med konstant
infiltration ofta ligger 6ver markytan, dvs hogre dn i de tva andra fallen. Detta ger
en mindre gradient fran botten, med ldgre transporthastigheter som foljd. Speciellt
mérks detta inom de, for uppatgaende transport viktiga, utstromningsomraden dér
vi, 1 alla tre fallen, har slutdestinationer for partiklarna. Visserligen definierades en
dréneringsfunktion strax under markytan, i fallet med konstant infiltration, for att
undga just orimliga grundvattentryck i det 6vre berékningslagret. Uppenbarligen
var denna inte tillrackligt effektiv for att transportera bort den méngd vatten som
krévdes for att hélla trycken i nivd med markytan, eller i niva med kénda sjonivéer.
Om man 6nskar anvdnda denna typ av dvre randvillkor med konstant infiltration, dr
detta uppenbarligen en viktig punkt att ta hénsyn till.
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Figur 6-18. Kvarstaende partiklar i hela modellen som funktion av tid. Fast grundvattenyta
(F2b), konstant infiltration (F3) och full ythydrologi (F4).

En annan medverkande anledning till att transporttiderna ar ldngre i fallet med
konstant infiltration, &r att dessa berékningar genomforts baserat pé ett helt
stationért stromningsfilt. I de tva andra fallen har transienta berdkningar genom-
forts utgaende fran initiella tryck, tagna frén simulering med Darcy Tools (se
kapitel 4.2.3). Vid de transienta berdkningarna sjonk hastigheterna i sprickzonerna
i det nedersta berdkningslagret med upp till 15% under det forsta aret. Huvuddelen
av forédndringen skedde dock under de forsta ménaderna, varfor fordndringen over
lang tid inte ndmnvért borde 6verstiga denna niva. Hastighetsfordndringen till foljd
av detta &r oavsett marginell jimfort med effekterna av forhojda tryck i markytan.

I figur 6-19 visas slutdestinationen, och transporttiden, for de partiklar som
lamnat modellen vid markytan. De olika transporttiderna till trots, ses ungefar
samma monster vad géller slutdestinationernas lédgen.

Figur 6-19.  Jamforelse av slutdestination (och transporttider) for partiklar. Efter 1000 ar for fast
grundvattenyta (F2b) och efter 5000 ar for konstant infiltration (F3).
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6.2.3 Dispersionens betydelse

I detta kapitel jamfors tva berdkningar med MIKE SHE, som i bada fallen baseras
pa berdkning med full ythydrologi. I det ena fallet (F4), som &ven var ett av fallen i
kapitel 6.2.2 ovan, anvénds sk partikelbaneberdkning (PT) for spridningsforloppet,
som i detta fallet baseras pa ren advektiv transport. Det andra fallet (F5a) skiljer sig
frén detta endast genom att spridningsforloppet hér beskrivs med bade advektion
och dispersion (AD). I 6vrigt dr de bada berdkningarna identiska.

PT-berdkningen ger en mer nyanserad bild &n AD-berdkningen, d& man hér
undviker spridning och utjamning av fororeningsplymen till f61jd av numerisk
dispersion. Effekterna av detta syns i figurerna 6-20 (vertikal variation), 6-21
(variation i tiden) och 6.22 (horisontell variation). En annan orsak till att medel-
koncentrationen for olika lager skiljer sig at i de bada fallen (figur 6-20) &r att den
vertikala hastighetskomposanten for masstransport berédknas nagot olika i de tva
olika spridningsmodellerna. Den dverordnade bilden dr dock liknande i de bada
fallen.

Medelkoncentration (g/ms)
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Figur 6-20. Beraknad medelkoncentrationer vid olika djup, 200 ar efter introduktion av parti-
kelmassor i hela botten.
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Beradknad medelkoncentrationer som funktion av tid i tre olika lager.

66



HALLBAR SANERING
Rapport 5676 — Datormodeller foér féroreningsspridning fas 2

'_ S I T B L

el

L T - T
- o -
- - . 4
0 B
L # s -‘ &
h ! P -
' ot ' B
. .
| = 8 =
i i
e C 3
! I
¥ X -
. .
Lager 7
. -.‘- -
LFrL
- —_— B | Py P B — L] Eri=a 0§ ——
M —m = S0%- O & . = = = =
= e BT~ DS =
0 - i
D00 - Qs
0000 - DuDies
- | Bl DODE
it ad Yikaa
L a
- - .
i
-
- =
| P ‘.‘_,._
H Fne . - [ I. -
!

: \ |

5 Lager 15

Figur 6-22. Beraknad koncentration 200 ar efter introduktion av partikelmassor i hela botten.
Bilderna till vanster baseras pa partikelberakning. Bilderna till hbger baseras pa
advektion/dispersionsberakning. Skalan i paletten har enheten g/m?®.
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I figur 6-23 visas genombrottskurvor for tva punkter, dels i en sprickzon, dels en
bit ifrén en sprickzon. Punkten i sprickzonen uppvisar likartade resultat i de tva
berikningsfallen, med ungefar samma transporttider for koncentrationstoppen, men
effekten av dispersion ar tydlig. Speciellt ses dock effekten av numerisk dispersion
1 punkten utanfor sprickzonen. Vid PT-berdkningen kan partiklarna inte rora sig in
i matrisen (utanfor sprickzonen) via dispersion, som ér tillféllet vid AD-
berdkningen. Detta ger upphov till enorm skillnad i berdknade koncentrationer
utanfor sprickzonen. Férmodligen ar beskrivningen enligt AD-konceptet helt
felaktigt 1 ett omrade som detta dér stromningen dr mycket diskret i de djupare
berglagren. Resultaten i de 6vre jordlagren kan dédremot vara relevanta dven i fallet
med AD-beréikning, dock krivs troligen ett finare berdkningsnét for att undga den
numeriska dispersionen.

Dispersionen ger ocksa upphov till en storre uttransport av massa, och mindre
magasinering, jamfort med PT-berékningen. Den uttransporterade massan efter 200
ar ar ca 12 % storre vid AD-berékningen jaimfort med PT-berdkningen.
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Figur 6-23. Beraknade koncentrationer som funktion av tid i tva olika punkter i tre olika lager.
Bilder till vanster ar tagna fran en punkt i en sprickzon. Bilder till héger ar tagna i
en punkt en bit ifran en sprickzon.
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6.2.4 Sorptionens betydelse

I detta kapitel jamfors tva berdkningar med MIKE SHE, som i bada fallen baseras
pa berékning med full ythydrologi och spridningsberdkning med advek-
tion/dispersion. I det ena fallet (F6), inkluderas dven sorptionsprocesser till AD-
berikningen, medan det andra fallet (F5b) kors utan sorption. Det senare fallet
motsvarar alltsa fall F5a i kapitlet ovan, men i berdkningarna nedan &r kéllan till
bada berdkningsfallen en kontinuerlig koncentrationskilla pa 1 g/m3 i botten av
modellen.

Resultaten fran de tva berdkningarna visas i figurerna 6-24 (variation med
djupet), 6-25 (variation i tiden) och 6.26 (horisontell variation).

Berikningen med sorption ger klart ldgre medelkoncentrationer i de olika
lagren, och den relativa effekten blir storre ju langre fran kéllan vi kommer (figur
6-24). Effekten av sorption dr storre i borjan av spridningsforloppet, och avtar
sedan successivt (figur 6-25).

Effekten av sorption dr dock mindre i denna tillimpning &n i fallet med
deponin i Kristianstad. Detta beror pa att angivna Kd-vérden for jordlagren i
Kristianstad, dvs lagren nira kéllan, ger retardationstal (R) pa ca 70, vilket ska
jamforas med retardationstal (R) pa ca 2 for berget i Forsmark.

Monstret i den horisontella variationen for koncentrationer dr ganska likartat
mellan de tva berdkningsfallen (figur 6-26). Koncentrationsnivéerna &r bara
generellt nagot lagre i fallet med sorption, speciellt utanfor sprickzonerna, dar
koncentrationerna dr markant lagre.

Medelkoncentration (g/ms)
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Figur 6-24. Beraknad medelkoncentrationer vid olika djup, 200 ar efter start av kontinuerlig
kalla i hela botten. Kurva betecknad AD innebar AD-berakning utan sorption. Kur-
va betecknad SD innebar AD-berakning med sorptionsprocesser.
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Figur 6-25. Beraknad medelkoncentrationer som funktion av tid i tre olika lager. Kurva beteck-
nad AD innebar AD-berakning utan sorption. Kurva betecknad SD innebar AD-
berékning med sorptionsprocesser.
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Figur 6-26.  Beraknad koncentration 200 ar efter start av kontinuerlig kélla i hela botten. Bilder-
na till vanster baseras pa en AD-berakning utan sorption. Bilderna till hdger base-
ras pa en AD-berakning med sorption. Skalan i paletten har enheten g/m®.
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I figur 6-27 visas genombrottskurvor for tva punkter, dels i en sprickzon, dels en
bit ifrén en sprickzon. Man ser hér tydligt att ju langre bort fran kéllan man
kommer, ju storre betydelse far sorptionen. I det aktuella fallet kan det betyda en
fordréjning av genombrottskurvan pa flera hundra ar.

Sorptionen har stor betydelse i sprickzonen, men har enorm betydelse en bit
ifrén sprickzonen. Utanfor sprickzonen é&r typiskt den effektiva porositeten mindre,
vilket ger ett storre retardationstal (R) for samma Kd.
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Figur 6-27. Beréaknad koncentrationer som funktion av tid i tva olika punkter i tre olika lager.

Bilder till vanster ar tagna fran en punkt i en sprickzon. Bilder till hger ar tagna i
en punkt en bit ifran en sprickzon.

Sorptionen ger ocksa upphov till en mindre uttransport av massa, till foljd av

sorption av massa pa berg- och jordpartiklar. Den uttransporterade massan efter
200 éar ar ca 28 % mindre vid fallet med sorption.
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6.3 Ytlig deponi i ett moran/urbergsomrade
6.3.1 Jamforelse av MIKE SHE och MODFLOW

Avsikten med de berdkningar som genomforts med denna ténkta problemstillning
var ursprungligen att bl a jamfora betydelsen av ythydrologin i en lite mer sma-
skalig problemstéllning. Darfor genomfordes tva berdkningar med olika beskriv-
ning av ythydrologin. I det ena fallet (D1) anvénds en fullstdndig beskrivning av
ythydrologin. Detta fall har modellerats med MIKE SHE. I det andra fallet (D2)
anvénds en konstant infiltration, med samma varde (74 mm/ar) 6ver hela omradet,
som Ovre randvillkor. Detta fall har modellerats med Visual MODFLO Pro.

En av skillnaderna mellan MIKE SHE och MODFLOW, vid spridningsberak-
ningar med advektion/dispersion, dr hanteringen av “’torra celler”. | MODFLOW
kan en cell torka ut om trycket ligger under cellens botten, varefter cellen inte
langre ingér i berdkningen. S& ar inte fallet med MIKE SHE, dér det alltid uppréttas
ett minimumvattenstand i en cell. P4 grund av vattenuttaget i det aktuella fallet,
skapas en avsidnkningstratt runt omkring uttagsbrunnen, vilket i MODFLOW ger
torra celler. Om de dversta cellerna torkar ut”, fors infiltrationen direkt ned till
den forsta icke torra cellen. Samma sak géller darfor &mnen som tillférs som en
given koncentration till infiltrationen, dvs som i detta fallet. Sammantaget betyder
ovanstaende att amnet fors snabbare ner i grundvattenmagasinet i MODFLOW,
jamfort med i MIKE SHE. Detta &r en av orsakerna till varfor fororeningsplymen
ar storre i MODFLOW én i MIKE SHE, se figur 6-28.

MIKE SHE | | MODFLOW
P )
i —— Dus

9 manader

r

Concentration lag 7
wm B3)-05

815 -0.3
B2-03%
815 -0.F

By -01%
805 -0.1
207 -0,k
801 =0,87

R L] L el Heina

Figur 6-28. Beraknad koncentration av kallan i lager 7 (dar vattenuttag gors). Till vanster visas
resultat fran MIKE SHE och till hdger resultat fran MODFLOW. | den Gvre delen
visas resultat efter 9 manader och i den nedre delen visas resultat efter 12
manader. Skalan ar i g/m® och kallkoncentrationen ar satt till 1 g/m°.
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Ovanstéende skillnader i modellkoncepten gor att det blir svart att urskilja skill-
naderna i resultat till f61jd av olika beskrivning av ythydrologin, vilket alltsé var
den ursprungliga tanken. Oavsett detta, bidrar naturligtvis dven skillnaden i
beskrivning av ythydrologin till att resultaten blir olika. Den ansatta infiltrationen i
MODFLOW ger alltfor hoga tryck i jordlagren inom det aktuella omradet, fraimst
till foljd av att den fiktiva ytdraneringen i modellen ansatts alltfor svag, vilket
generellt skapar en storre gradient fran deponin mot de djupare lagren, vilket redan
konstaterades under kapitel 6.2.2.2. Detta ger forutsittning for en snabbare
transport fran ytan. Den tidsméssiga fluktuationen vid full ythydrologi skapar
ocksa en fordrojning av genombrottskurvan, som visas i figur 6-29.
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Figur 6-29. Beriknad koncentration av kallan (1000 mg/m?®) vid vattenuttaget, dels baserat pa
MIKE SHE med full ythydrologi (D1), dels baserat pA MODFLOW med konstant in-
filtration (D2).

6.3.2 Betydelse av geologisk och tektonisk tolkning

I detta kapitel jamfors berdkningsfallet med konstant infiltration i kapitlet ovan
(D2) med ett fall (D3) dér beskrivningen av berget forenklats till en helt homogen
beskrivning, utan sprickzoner. Bada fallen kors med MODFLOW och baseras pa
konstant infiltration.

I den forenklade modellen (D3) har konduktiviteten for berget satts till
le-5 m/s i hela modellen, vilket ska jamforas med ca 1e-4 m/s i sprickor och
le-6 m/s i resten av berget for det ursprungliga fallet (D2). Denna konduktivitet dr
vald utgende fran kapacitetsbehoven vid uttagsbrunnen. Tanken ar alltsa att fall
D3 ska illustrera en situation ddr man inte vet sarskilt mycket om berget, utdver de
vattenmingder som pumpas upp.

Fororeningsplymens transportférlopp och utbredning, som visas i figur 6-30,
far ett helt annat utseende vid fallet med den forenklade bergmodellen. For det
forsta tar det nu ldngre tid for &mnet att tringa ner i berget, da det nu inte gar direkt
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genom ett antal “’torra lager” i modellen (till f6ljd av ldgre konduktivitet dér
deponin &r placerad). For det andra ror sig fororeningen direkt mot uttagsbrunnen,
och foljer inte ldngre sprickzonen.

med sprickzoner utan sprickzoner
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Figur 6-30. Beraknad koncentration av kallan i lager 7 (dar vattenuttag gors). Till vanster visas
resultat fran berakning med sprickzoner och till héger utan sprickzoner (i bada
fallen beraknade med MODFLOW och konstant infiltration). | den dvre delen visas
resultat efter 2 ar och i den nedre delen visas resultat efter 10 ar. Skalan &r i g/m®
och kallkoncentrationen ar satt till 1 g/m°.

Detta ger sammantaget en mycket langsammare genombrottskurva vid uttags-
brunnen, vilket ses i figur 6-31. En jamviktssituation erhalls redan efter 1-2 ar i
fallet med sprickzoner, medan diaremot fallet med homogent berg efter 10 &r fort-
farande inte nétt hogre dn ca 65% av maxkoncentrationen i fallet med sprickzon.
Resultaten &r inte unika, men visar dnda med full tydlighet hur viktigt det ar att
fanga principerna for de viktigaste transportvigarna vid spridningsmodellering.
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Figur 6-31. Beraknad koncentration av kallan vid vattenuttaget, dels med sprickzoner, dels

utan hansyn till sprickzoner i berget (dvs homogent berg). | bada fallen baserat pa
berakning med MODFLOW och konstant infiltration.

76



HALLBAR SANERING

Rapport 5676 — Datormodeller foér féroreningsspridning fas 2

/ Diskussion

7.1 Modellkomplexitet avseende ythydrologin

Naturen i sig sjélv dr dynamisk och &ven om en
modell i manga hinseenden &r en efterliknelse
av naturen, sa bidrar antagandet om stationéritet
till férenklandet av stromningsbeskrivelsen.
Under kalibreringen av stromningsmodellen
underlittas dock arbetet av att inkludera de
dynamiska forhallandena, om observationer
uppvisar dynamik. Speciellt i ytnéra avlagringar
paverkas stromningsforhéllandena av infiltra-
tionsdynamiken och variationen i “randfor-
héllanden” i form av vattendrag, sjoar etc. Detta
visas med all tydlighet av figur 6-29, dér
genombrottskurvan av lakvatten i en uttags-
brunn visas. Hir paverkas stromningsfor-
hallandena och dirmed fororeningstransporten
mot brunnen uppenbarligen av infiltrations-
dynamiken.

I manga fall 4r det dock ett acceptabelt an-
tagande att de horisontella stromningsfor-

Rekommendationer

v' Riskbedémning av
fororeningsfall som domi-
neras av fransport i djupa
grundvattenmagasin, kan
beskrivas under antagande
om stationdra forhdllan-
den.

v' Riskbedémning av
fororeningsfall som domi-
neras av transport i mark-
ndra grundvattenmagasin
bor inkludera dynamiska
randférhadllanden i form av
“full ythydrologi”.

hallandena, det vill séga gradient och hastighet, dr stationéra i den djupa grund-
vattenzonen, speciellt om det inte sker dndringar i utnyttjandet av grundvatten-

magasinet i form av vattenuttag. Detta innebér att om en fororeningssituation i
huvudsak kan beskrivas som transport i djupa grundvattenmagasin, sa &r en
stationdr beskrivning oftast en rimlig forenkling. Detta understéds av berak-
ningarna vid Harlévs Angar (se figur 6-4), dir den beriiknade lakvattenkon-
centrationen 6ver en 100-arsperiod nistan dr identisk vid 3 olika antaganden om-

kring infiltrationens dynamik. Likasé visar figur 6-13 att man i de djupa berglagren
i Forsmark har ungefiar samma antal partiklar kvar under olika antaganden om

infiltrationsforhallanden.

I de aktuella fallen, som studerats hér, har spridningsprocesserna i ytvattnet
ingen betydelse for problemstillningen, och det har det nog séllan nér fororenings-
transporten i jord- och berglager &r en del av problemstéllningen i en riskbedom-
ning. Néar en markfororening nér ytvatten sker oftast en snabb uttransport, och det

racker da oftast att just bara konstatera huruvida fororeningen nar ytvatten eller e;j.
Fall dér det kan ha betydelse for riskbedomningen é&r vid ytnira féroreningskallor i
omraden med mycket blota vatmarksliknande forhallanden, i myr och moss-

omraden.
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7.2 Transport och spridningsprocesser

Partikelmodeller (PT) ér per definition fri fran
numerisk dispersion och man inkluderar sillan
dispersion i partkelmodeller. Om man gor det,
ar det ofta i form av en sk “random walk”, som
beskriver en slumpmaéssig rorelse. I advek-
tions/dispersionsmodeller (AD) inkluderas ofta
dispersion som en beskrivning av de sprid-
ningsprocesser som inte beskrivs direkt via
heterogeniteter och dynamiska forhallanden.
Fordelen med PT éar att man fér en precis
simulering av fororeningsvégar, transport och
uppehéllstider, och som regel ger kortare
simuleringstider &n AD. Men & andra sidan kan
man inte omedelbart bestimma koncen-
trationsnivéer och genombrottskurvor med PT.
AD ér lampligt vid bestdmning av genombrotts-
kurvor, koncentrationsnivaer och kan som regel
inkludera enkla reaktioner i transport-
beskrivningen. I vissa fall kan dven komplexa
geokemiska reaktioner mellan flera &mnen
inkluderas i transportbeskrivningen. Numerisk
dispersion kan dock inte undgas, vilket kan
stora koncentrationsberdkningarna, se t.ex. figur
6-23. Den numeriska dispersionen kan minskas
genom att vilja ett finare berdkningsnit, vilket
alltsé bor utvéarderas vid AD-berékningar.
Speciellt giller detta ofta i vertikal riktning, dar
den numeriska dispersionen kan bli mycket
tydlig om man inte dr uppmérksam, se t.ex.
figur 6-7 och 6-8.

Sorption och nedbrytning av férorenande
dmnen ar processer som kan fa avgdrande
betydelse for riskbeddmningen, se t.ex. figur
6-5 och figur 6-27. I det senare fallet betyder
sorptionen en fordrdjning av genombrottskurvan
pa flera hundra &r, liksom att formen pé genom-
brottskurvan blir vésentligt flackare.

Rekommendationer

v Inledande partikelbe-
rdkningar kan rekommen-
deras fér att snabbt fa
fram en bild av transport-
vigarna och uppehalls-
tiderna.

v Var observant pd nume-
risk dispersion vid val av
berdkningsnat om en AD-
modell anvdnds, speciellt i
vertikal riktning.

v Inkludera om majligt
sorptions- och nedbryt-
ningsprocesser i riskbe-
démningen.

v Inkludera information
om sprickzoner i berg sd
ldngt som majligt.

v' Genomfor kadnslighets-
analys av férhdllanden som
dar osdkert bestamda.

v" Deninitiella placeringen
av partiklar i en PT simule-
ring kan ha betydelse for
resultaten och en kdnslig-
hetsanalys bor ddrfor
genomfaoras som analy-
serar denna osdkerhet.

Modellens diskretisering kan ocksa, som redan ndmnts, ha stor betydelse for

simuleringen av fororeningsspridning bade vad angér utbredningshastighet och

koncentrationsniva. Ett grovre berdkningsnit ger upphov till stdrre numerisk
dispersion och ddrmed snabbare ankomst av féroreningsdmnen till t.ex. en uttags-

brunn, mindre koncentrationsnivaer om det handlar om en tidsbegréansad
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fororeningskilla, och storre omraden som forvéntas bli fororenade. Figur 6-6 till
6-8 visar betydelsen av varierande horisontell och vertikal diskretisering. Har ses
ocksé att modellen med det finaste berdkningsnitet inte dr konservativ med hénsyn
till bedomning av risk for fororening av t.ex. en uttagsbrunn, men mera precis i sin
beskrivning. Om det hade varit tal om mera heterogena geologiska avlagringar,
kunde konklusionen bli den helt motsatta, da transport i sméskaliga hogtrans-
missiva avlagringar kan forekomma i en model med en fin diskretisering och
dédrmed ge anledning till ett snabbare genombrott, medan en modell med grovre
diskretisering, och ddrmed medelvardesbildade storskaliga parametrar, ger upphov
till ett ldngsammare genombrott.

Det beskrivna fenomenet ovan framgar i figur 6-31, som ocksa visar den stora
betydelsen av sprickzoner. Hér ses ett genombrott till 50% av den fulla styrkan
efter ndgra fA manader vid tillfdllet med sprickzoner, jamfort med ca 7 ar for till-
féllet utan sprickzoner. Ofta finns inte detaljerad kunskap om sprickzoners ldgen
och egenskaper. I dessa tillfallen bor man genomfora en kinslighetsanalys for att
virdera effekten av dessa osékerheter vid riskbedomning.

P4 det hela taget bor en riskbedomning innehélla en kénslighetsanalys av
betydelsen av forhallanden som man inte kénner i detalj, inklusive sprickzoner,
dispersionsforhallanden, sorption, nedbrytning osv.

7.3 For- och nackdelar med modellkoncepten

Baserat pa de genomforda berdkningarna har ett
antal olikheter konstaterats mellan de tvd modell-
koncepten MIKE SHE och Visual MODFLOW
Pro. De viktigaste tas upp nedan:

Rekommendationer

v MIKE SHE bor anvan-
das i situationer da ythyd-
rologin har avgérande be-
tydelse for riskbedom-
ningen.

e MIKE SHE:s mdjlighet att beskriva yt-
hydrologin pa ett integrerat och dyna-
miskt sétt vid berdkning av stromnings-

och transportforhéllanden i grundvatten v Till enkla analyser dr

kan ha vésentlig betydelse vid en risk- MODFLOW snabbare att
gedfr?nlni svst har olika siit att arbeta med dn MIKE SHE,
° € tva modcelisysteémen har olika satt a o ag o
men det omvdnda gdller da
det handlar om komplexa,
heterogena problemstdll-
ningar.

hantera torra berdkningsceller (som upp-
statt i omraden dér grundvattennivan &r
lagre &n underkanten av ett berdknings-
lager, t.ex. i forbindelse med ett vatten-

uttag). Detta ger upphov till visentliga

olikheter i strémningsmonster i de testade modellerna och dérmed i risk-
bedomningen. Ingen av modellerna hanterar detta tillstdnd helt korrekt,
men MIKE SHE:s sitt att hantera sddana celler (som i MIKE SHE kan
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bli véta igen och ingé i berdkningen av den vertikala transporten) ger
sannolikt den mest korrekta bilden av verkligheten.

Béda modellerna kan berékna transport av 16sliga &mnen i grundvatten
genom anvéndandet av tilliggsmoduler som kopplas till stromnings-
modellen. MIKE SHE kan dessutom berdkna transport i andra kom-
ponenter och interaktionen mellan t.ex. ométtad zon och grundvatten
eller grundvatten och vatten pa markytan.

Béda modellerna kan berdkna enkla nedbrytnings- och sorptionspro-
cesser genom anvandandet av ytterligare tilliggsmoduler som dessutom
hanterar flera &mnen samtidigt samt interaktion dem emellan.

MIKE SHE’s transportmodul innehaller, till skillnad fran transport-
moduler i MODFLOW, mojligheten att berdkna transport i system med
bade vattentransporterande och stagnanta porsystem genom en enkel
diffusionsbeskrivning av &mnesutbytet mellan de bada porsystemen.
Placeringen av partiklar i de tvd modellsystemen hanteras olika. I MIKE
SHE kan man vélja placering fritt inom en berdkningscell, medan man i
MODFLOW alltid placerar partiklarna i mitten av cellen. I de flesta fall
ar dock detta troligen av mindre betydelse vid en riskbedomning. Vad
som diremot har betydelse, med hinsyn till anvindarvénligheten, &r att
partiklarna inte kan distribueras horisontellt, dver ett storre omrade, lika
enkelt och fritt i MODFLOW som i MIKE SHE.

I MODFLOW kan resultaten efter en berdkning presenteras mycket
snabbt och enkelt. | MIKE SHE é&r det inte helt lika snabbt, men modell-
systemet erbjuder & andra sidan mycket storre flexibilitet vid resultat-
presentationen.

I MODFLOW iér det ndgot mer besvarligt att beskriva heterogena for-
hallanden for hydrauliska egenskaper, vilket ddremot dr mycket enkelt i
MIKE SHE. Rent generellt 4r det mer besvirligt att ange distribuerade
indata helt fritt i MODFLOW. Ett omrade med mer homogena for-
hallanden inom respektive lager byggs dock upp mycket enkelt och
snabbt med MODFLOW.

7.4 Slutsatser och forslag till fortsatt arbete

Denna (och andra) undersokningar har pavisat en rad svagheter med dagens

modellkoncept som man bor ta hinsyn till i en konkret riskbedomning. Samtidigt

bor det ske en vidare forskning inom vissa av de papekade omrédena for att ute-
sluta (minska) osékerheter kring dessa och/eller utveckla metoder och modeller

som kan ta hénsyn till dem. Praktiska erfarenheter fran métningar och provtagning
i félt bedoms ocksd vara sparsamma, vilket delvis kan forklara i vissa stycken allt-
for forenklad hantering av problemen.

80



HALLBAR SANERING
Rapport 5676 — Datormodeller foér féroreningsspridning fas 2

Svagheter och/eller problemstillningar, som ofta forenklas i anknytning till riskbe-
domning och modellering av fororeningsspridning kan vara:

e anvindandet av kontinuerliga pordsa system istéllet for spricksystem
och/eller dubbla porositetsystem,

e anvindandet av enkla sorptions isotermer istillet for dynamiska, geoke-
miska ekvationer,

e anvindandet av enkla betraktningar kring nedbrytning istillet for avan-
cerade geokemiska reaktionsbeskrivningar,

¢ anvindandet av stationédra grundvattenmodeller istillet for integrerade,
dynamiska grund- och ytvattenkoncept for bade strémning och transport,

¢ anvindandet av ekvationer for 16sta &mnen istillet for en komplex be-
skrivning av DNAPLS,

o anvindandet av ekvationer for 10sta &mnen istéllet for att ta hansyn till
densitetsbetingad stromning,

e anvindandet av homogena/uniforma parametrar for alla variabler istéllet
for att inkludera tidsméssig och rumslig variation. Detta inkluderar likas&
dispersionsparametrar, som ofta antas vara konstanta, men som i verklig-
heten dr en funktion av transportavsténdet.

For att tillmotesga ovanstdende problemstillningar bor det ske en generell vidare-
utveckling av modeller och metoder kombinerat med faltundersékningar och i
konkreta projekt bor man i storsta mojliga omfattning ta hénsyn till ovanstaende
punkter. Det ska noteras att forfattarna till foreliggande rapport inte ar uppdaterade
med de allra senaste nationella och internationella forskningsresultaten, men att vi
understryker betydelsen av fortsatt forskning inom ovanstdende omraden. Vi vill i
detta sammanhang foresla foljande:

e Konkretisera och kvantifiera betydelsen av ovanstdende svagheter,
problemstéllningar och osékerheter.

o Intensiva undersdkningar av spridningen av reaktiva féroreningar och
modellers formaga att beskriva dessa, vilket innefattar:

- undersokning av geokemiska processer i olika redoxmiljoer — kan
dessa beskrivas genom enkla nedbrytningsekvationer?

- undersokning av spricktransport och diffusionsprocesser i hetero-
gena porositetsystem — hur stora fel uppstér dé detta beskrivs med
kontinuerliga porositetsmodeller?

- undersdkning av sorptionsforhallanden — kan dessa beskrivas genom
anvindandet av enkla sorptionsformler?

e Vidarutveckling av reaktiva transportmodeller for att kunna beskriva mer
komplicerade geokemiska processer.
e Utveckling och test av modeller for transportbeskrivning av DNAPLS.
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For konkreta projekt som handlar om riskbeddmning vill vi ocksa foreslé att:

e Det utfors en kartlaggning och riskbedomning av bade fororeningskom-
ponenter i kdllan och deras nedbrytningsprodukter.

e Redoxforhéillanden forsoker kartldggas/bedémas och 6vervigs i samband
med nedbrytning av olika &mnen och deras nedbrytningsprodukter.

e Det genomfors en beddmning av vilka forhallanden och parametrar som
har storst betydelse for riskbedomningens resultat samt en vérdering av
osédkerheten hos de styrande parametrarna.

e Det genomfors en kénslighetsanalys, ddr de mest betydande forhallanden
och parametrar varieras inom deras osékerhetsomraden.

e Att det grundligt rapporteras om vissa forhéllanden utesluts i beddm-
ningen och att inneborden av detta kvantifieras.

Med ovanndmnda forhéllanden i atanke, understryks att modellprognoser av
amnestransport kan innehalla stora osékerheter, speciellt nir sorption, nedbrytning
och/eller andra geokemiska reaktioner dr inblandade. Modellerna bor déarfor anvan-
das med yttersta forsiktighet och respekt — men utan forsok stdr man svarslos.
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Bilaga 1 - Ekvationer for flode och
transport av [0sliga amnen

1 Introduktion

Litteratur och uppsatser i denna tekniska bilaga beskriver den fundamentala teorin
kring grundvattenfléde och transport av 16sliga &mnen samt vl beprovade och
tillimpade partiella differentialekvationer som beskriver flode och transport.
Endast en mycket kort sammanfattning av ekvationer och mdjliga 16sningstekniker
beskrivs i denna tekniska bilaga.

2 Grundvattenflode

Den styrande ekvationen for tredimensionellt méttat flode i méttad pords media ér
enligt foljande:

0 oh 0 oh 0 oh oh

— (Ko=) T—(K,—=—)T=—(K..—)-0=8— Ekv. 1

ax( Gx) ay( “yay) 82( 82) Q ot

dar

K. Ky, K. ar hydraulisk konduktivitet langs x-, y- och z-axlarna som antas att
vara parallella till de huvudsakliga axlarna for hydraulisk konduk-
tivitet

h ar piezometrisk stighdjd

Q ar flode per volymsenhet for att representera tillskott av vatten och
utfléden

S ar specifik magasinskoefficient definierad som volymen vatten

som frigdrs fran magasinet vid en tryckfordandring pa 1 mien
kubikmeter av det pordsa materialet.

Tvéa speciella egenskaper hos denna enkla paraboliska ekvation bor noteras. Ekva-
tionerna ar icke-linjdra vid forhéllanden med fritt flode (6ppen akvifer) beroende
pa nirvaron av en fri grundvattenyta. Magasinskoefficienten dr ingen konstant utan
kommer att pendla mellan tvé vérden, ett virde for bundet flode/grundvatten
(sluten akvifer) och ett véirde for fritt flode/grundvatten (6ppen akvifer). Abrupta
fordndringar mellan de tva storleksordningarna kan alltsa forvéntas for denna
parameter.
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Denna ekvation omvandlas typiskt till en serie av finita differens- eller
elementekvationer i grundvattenmodeller. Den finita differensapproximationen
som dr baserad pa en vattenbalans for en cell (finit volym) leder till en serie

algebraiska ekvationer:

Aw Ekv. 2

Dpios T Dpivs T Dy s T Dy T Dpsios T D picrrs™ Do = Al

dar

qp ar potentiellt flode in i cellen i,j,k
Gour ar flode ut fran cellen

Aw ar magasinskapacitet.

Den finita differensekvationen bestér av potentialtermer, killor och sidnktermer och
magasinstermer. Alla flodestermer &r per tidsenhet. Flodeskomponenterna anges

av:
ntl n+l
g, = CyAh Ekv. 3
dér
C; ar konduktansen mellan nod i och ndgon av de nirliggande
noderna j i horisontalriktningen
Ah ar tryckskillnaden mellan nod i och j.

Berdkning av konduktansen C kan vara ganska besvérlig och beror pa de hydrau-
liska konduktiviteterna och (méittade) tjockleken hos de involverade noderna. Ett
antal olika ekvationsldsare finns tillgéngliga, alla med sina fordelar och nackdelar.
En av de mest tillimpade dr PCG (Preconditioned Conjugent Gradient), som
anvinds i de olika MODFLOW-koderna samt MIKE SHE.

Den horisontella konduktansen hérrdr fran det harmoniska medelvérdet av
konduktiviteten och det geometriska medelvirdet av lagertjockleken.

Kifl,j,k Ki,j,k (A Zi-,j.k +A Zi,_j,k)

cl., = Ekv. 4
(Ki—l,j,k + Ki,j,k)

dér

K ar hydraulisk konduktivitet

Az ar mittad lagertjocklek.
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Den vertikala konduktansen mellan tva celler berdknas som en viktad seriekoppling
hos den hydrauliska konduktiviteten. Konduktansen berdknas alltid fran mitten av
lager k till mitten av lager k+1.

Ay’
CK = Ekv. 5
AZk + AZk+1

2K.r 2K.p

dir

Az ar lagertjockleken.

Under slutna forhéllanden é&r tryckskillnaden helt enkelt tryckskillnaden mellan
motsvarande noder. Ett specialfall uppstar nir 6ppna celler ar narvarande och
korrektionstermer méste introduceras.

Magasinskapaciteten beréknas av:

Mo (0] g1

= Ekv. 6
At At
dér
n ar tidssteg
S1 ar magasinskapaciteten vid starten av iterationen vid tidssteg n
S2 ar magasinskapaciteten vid iteration M
For slutna celler anges magasinskapaciteten som
S — AxZAZSart EkV. 7
och for dppna celler anges magasinskapaciteten som
S = AX"S jee Ekv. 8

Kéllor och sdnktermer inkluderar allt utbyte mellan grundvattenzonen och omgiv-
ningarna. I t.ex. MIKE SHE, som representerar en integrerad ytvatten- och grund-
vattenmodell, dr foljande killor och sidnktermer relevanta:
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e pumpning

o utbyte till vattendrag
o utbyte till markyta

e Aterforing

e transpiration

e drénering

Dessa termer beror ocksa pa grundvattentrycket och andra olika tillstandsvariabler,
som formar en komplex serie av ekvationer som ska 16sas simultant. Efter att ha
specificerat de initiella forhallandena och randforhallandena, kan dessa ekvationer
16sas iterativt genom att berdkna trycket i alla noder i varje modellager.

3 Flode i den omattade zonen

Flode i den omaéttade zonen beskrivs ofta genom Richards ekvation. Den relaterar
tryck, vatteninnehall och flode och kan uttryckas enligt f6ljande:

0 0 0 oK

C—’/’=—(K—"’)+—-S Ekv. 9
ot 0z 0z 0z

dar

W ar trycket

K ar hydraulisk konduktivitetsfunktion (beroende pa vatteninnehall)

S ar kélla/sankterm (rotens upptag av vatten)
c=0 %V/ dr jordens vattenkapacitet som relaterar vatteninnehall och tryck i

jorden.

Den styrande ekvationen for flode i den omittade zonen behdver information kring
tva hydrauliska ekvationer; funktion for hydraulisk konduktivitet K(8) och vatten-
bindningskarakteristisk pF-kurva y(0).

Den hydrauliska konduktiviteten minskar kraftigt med att vatteninnehallet 6
minskar frdn méttnad. Detta &r inte dverraskande eftersom den totala tvarsektions-
arean for flodet minskar allt eftersom porerna fylls med luft. Nir en mindre del av
porsystemet ar tillgédngligt att transportera flode, blir flodet mer invecklat. Andra
anledningar kan forklara den starka minskningen, t.ex. en 6kning i vattnets
viskositet nir adsorptionskrafterna dominerar i relation till kapillarkrafterna.

En genomgéng av olika metoder for att forutspa konduktivitetsfunktionen
aterfinns i litteraturen.

Forhallandet mellan vatteninnehall 6 och tryckhojd y beskrivs i en pF-kurva.
Jordens sammanséttning, géllande textur och struktur, definierar generellt denna
kurva. Aven det organiska innehéllet kan ha en paverkan p4 detta forhillande. En
karaktéristisk egenskap hos pF-kurvan &r att tryckhdjden y minskar ganska snabbt
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med vatteninnehall. Hystereseffekter kan uppsta och istéllet for att vara ett
envirdesbaserat forhéllande sa bestéar y(0)-relationen av en rad kurvor. Jordens
historik géllande uttorkning och bldtperioder bestimmer den aktuella kurvan.

Richards ekvation l6ses ofta genom anvéndandet av en fullt implicit formu-
lering och approximeringar av retention och hydrauliska forhallanden.

4 Transport i grundvatten

Transporten av 16sliga &mnen i den méttade zonen styrs av ekvationen for advek-
tion-dispersion, som for pordsa medium med uniform porositetsfordelning formu-
leras enligt foljande:

%z-aim(cw)%im[pya@—;}& i,j=123 Ekv. 10
dar

c ar koncentration av det 16sliga &mnet

R, representerar kéllor eller sénkor

D;; ar dispersionskoefficient (tensor)

Vi ar hastighet (tensor)

Den advektiva transporten bestims av vattenfloden som beréknas av en modell for
grundvattenflode. For att kunna bestimma grundvattenhastigheten, divideras
grundvattenflodet for en viss tvérsnittsarea med den effektiva porositeten:

w = 2 Ekv. 11
0

dar

qi ar grundvattenflodet per tvirsnittsarea

0 ar den effektiva porositeten.

Den matematiska formuleringen av dispersion av 16sliga &mnen f6ljer de tradi-
tionella formuleringarna generaliserade till tre dimensioner. Denna formel utveck-
las under antagandet att dispersionskoefficienten dr en linjar funktion av medel-
hastigheten hos de 16sliga &mnena. I det tredimensionella fallet med godtycklig
flodesriktning i en anisotropisk akvifer, innehéller dispersionstensorn Dj; nio
element som beror pa 36 dispersiviteter. Dispersionstensorn forenklas ofta till
foljande:
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( 2+V2)+aLV2]/U Ekv. 12

o=la

loer (72 +v2)+ ey U
[ (V +12)+ a2 JU
( )V V,/U=D,
=(a
-=(a

D yy

ar)V.V./U=D..
aL aT)Vsz/U =D.,

dar

ar, Or ar longitudinella respektive transversella dispersiviteter for det
pordsa mediet.

Dispersionstermen i ekvationen for advektion-dispersion star for spridandet av
16sliga &mnen som inte &r inkluderad i de simulerade medelflodeshastigheterna
dvs. advektionen. Dérfor dr det tydligt att desto noggrannare man beskriver den
rumsliga variabiliteten i den hydrologiska regimen och om cellnétet &r tillrdckligt
fint (dvs. variationerna i den advektiva hastigheten) sa behdver man tillimpa de
mindre dispersiviteterna i modellen. Nyligen genomforda forskningsprojekt, bade
analytiska och experimentella, har bestamt ett férhéllande mellan den rumsliga
variabiliteten hos hydrogeologiska parametrar och dispersiviteter. Trots detta &r det
fortfarande svért att tillgd tillracklig kunskap om den rumsliga variabiliteten hos
t.ex. hydraulisk konduktivitet for att bestimma makrodispersiviteter applicerbara i
modeller for transport av 16sliga &mnen.

Detta &r den generella ekvationen for dispersionskoefficienter i ett isotropiskt
medium for godtycklig riktning av medelflode. Om medelflddesriktningen
sammanfaller med en av axlarna i ett Kartesiskt koordinatsystem, forenklas
uttrycket for dispersionskoefficienter ytterligare (t.ex. om Vy och V, ér lika med
noll, d& kommer dven Dy, Dy, och Dy, att vara lika med noll). Vissa av de
studerade modellerna for transportsimulering av 19sliga &mnen anvéinder sig av mer
komplexa formuleringar av dispersionstensorn.

Kall/sanktermen R, kan innehélla fordndringar i koncentration beroende pa
geokemiska reaktioner mellan de 16sliga &mnena och jordmatrisen eller kemiska
reaktioner mellan olika losliga &mnen (vid simulering av flera olika &mnen). I
modeller for transport av 16sliga &mnen beskrivs ofta sddana reaktioner i tillaggs-
moduler som berdknar sekventiellt tillsammans med advektions-dispersions-
modellen. Geokemiska reaktioner beskrivs ofta av makroparametrar sdsom retarda-
tionskoefficienter och nedbrytningskonstanter. Sddana parametervirden aterfinns
ofta 1 litteraturen for specifika &mnen under olika jordférhéllanden, men kan
behova kalibreras om koncentrationsmétningar har utforts. Ofta kan Ky och log K,
anvindas fOr att bestimma retardationsfaktorer.
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Ett stort antal metoder anvinds for att 16sa advektions-dispersionsekvationen for
transport av 16sliga &mnen 1 grundvatten. Dessa metoder stracker sig fran fullt
explicita via egenskapsmetoder till fullt implicita metoder.

5 Transport i den omattade zonen

Transport av 16sliga &mnen i den omaéttade zonen sker bade i1 jordmatrisen och i
makroporerna. For jordmatrisen formuleras advektion-dispersionsekvationen enligt
foljande:

%:-g(wz)+a_az(0%j+ggc Ekv. 13
dér
c ar koncentration av det 16sliga &mnet
R, ar kall- eller sankterm
ar dispersionskoefficienten
v, ar hastighet.

Den advektiva transporten bestims av vattenflodet som beréknas i en modell for
den omaittade zonen. Eftersom vattenflodet antas vara vertikalt s begriansas dven
transporten av upplosta &mnen till vertikal riktning. For att bestimma hastigheten
v,, divideras flodet med vatteninnehallet 0:

v, = Ekv. 14

SN

Den matematiska formuleringen av dispersionen av 16sliga &mnen foljer formu-
leringen for grundvattenflode, men med ett linjért forhallande mellan dispersions-
koefficienten och perkolationshastighet (begriansad till en dimension). For omaéttat
flode beror (pa ett oként sétt) dispersiviteten pé vatteninnehallet, vilket ofta
negligeras.

Olika 16sningstekniker kan appliceras for att bestimma transport av 19sliga
dmnen 1 den omaéttade zonen.

6 Kallor och sankor

Béde i den omittade zonen och i grundvattnet inkluderar ekvationen for advektion-
dispersion en kélla/sdnkterm. Denna term kan representera bade en fysisk killa
eller en sédnka i form av t.ex. aterforing eller uppumpning av vatten av en viss
koncentration men kan ocksa sta for kemiska och/eller geokemiska/biogeokemiska
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reaktioner. Sddana reaktioner paverkar transportprocessen och kontrollerar ofta helt
transporten och destinationen av en férorening.

6.1 Transporti spruckna media

Transport i spruckna media involverar ofta snabb transport i sprickor och diffusion
in och ut ur den solida matrisen, som har betydligt hdgre porositet d4n sprickorna.
En genombrottskurva har ofta en vildigt lang svans.

Om vattenfldde och advektiv transport av 16sliga &mnen antas vara koncen-
trerad endast i den mobila fasen (sprickor) och transport av 16sliga &mnen mellan
mobila och immobila faser helt antas vara en diffusionsprocess. Da beskriver
kélla/sénktermen (Rc) 1 den advektiva-dispersionsekvationen en massdiffusion
mellan mobila och immobila doméner i den méttade zonen. Detta formuleras enligt
foljande:

R-=B(cn-cim) Ekv. 15
dér

Ds ar en empirisk massoverforingskoefficient

Cm ar den 16sta koncentrationen i den mobila doménen

Cim ar den 16sta koncentrationen 1 den immobila doménen.

Det ska noteras att denna ekvation bara é&r tillimpbar om det rdder uniforma for-
héllanden med hénsyn till den immobila koncentrationen. Med detta menas att
dmnet blandas och sprids ut i hela den immobila zonen. Detta géller endast smé
partiklar och smé immobila zoner.

6.2 Sorptionsprocesser

Sorptionsprocesser técker ett antal geokemiska och kemiska reaktioner sésom
adsorption av 16sta &mnen till akvifermaterialets yta genom elektrostatiska krafter,
sé kallad “cation exchange”. Om dessa processer sker tillrickligt snabbt jamfort
med hastigheten pa vattenflodet, dd kan de beskrivas av en jédmviktssorptions-
isoterm.

Olika jamviktssorptionsisotermer har identifierats vid analys av resultat frén expe-
riment fran olika sediment, jord och bergarter, se t.ex. Fetter, 1993. Tre av de mest
tillimpade isotermerna &r den linjdra, Freundlich och Langmuir ”equilibrium sorp-
tion isotherms”.

Sorptionsprocesser som inte sker tillrdckligt snabbt jaimfort med hastigheten pa
vattenflodet, méste beskrivas med en kinetisk sorptionsisoterm. Matematiskt kan
de tre jaimviktssorptionisotermerna utdkas att inkludera en kinetiskt kontrollerad
sorptionsprocess sa att en viss del av den sorberade materian forflyttas till en annan
del av jordmaterialet.

Den linjdra sorptionsisotermen dr matematiskt sett den enklaste isotermen och
kan beskrivas som ett linjért forhéllande mellan méngden av jordmaterialet
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sorberade 16sliga &mnen och vattenkoncentrationen av 16sningen:

c=Kqc Ekv. 16
dar

c* ar koncentrationen av det adsorberade dmnet

Ky ar kiand som distributionskoefficienten.

Distributionskoefficienten relateras ofta till det organiska innehéllet i jorden genom
en experimentellt framtagen parameter (K,.) som kan anvindas att berdkna K -

vérdena.

Kd:focKoc Ekv. 17
dér

Soc ar det organiska kolinnehéllet.

En vanligt anvéind term ar retardationsfaktorn (R) — som é&r forhéllandet mellan —
hastighet pé vattenflode (v) och medelhastigheten hos 16sningen (v.) — kan anges
som:

R=L=1+Pb g Ekv. 18
Ve 0

Freundlich sorptionsisoterm &r en mer generell jimviktsisoterm, som beskriver ett
icke-linjart forhallande mellan méngden av adsorberade amnen i jordmaterialet och
vattenkoncentrationen av 16sningen:

¢ = K; ¥ Ekv. 19

K; N ar konstanter.

Béde den linjdra och Freundlich isoterm lider av samma fundamentala problem att
det inte finns ndgon 6vre grins géllande méngden av 16sliga &mnen som kan
sorberas. I naturliga system hade man forvéntat sig att dér finns ett finit antal
platser dar sorption kan ske i jordmaterialet, dvs. det finns en Ovre grins géllande
mingden materia som kan adsorberas.

”The Langmuir sorption isotherm” tar hdnsyn till att det finns ett begransat
antal adsorptionsplatser i jordmaterialet. Nir dessa utrymmen ér fyllda, upphor
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adsorptionen. Isotermen anges ofta enligt foljande:

1
-4+ L Ekv. 20
c ofp B
eller
. cq,
c = —’B Ekv. 21
1 + ac
dar
o ar en adsorptionskonstant som &r relaterad till bindningsenergi
i ir maximala mingden av 16sliga &mnen som kan adsorberas av
jordmaterialet.

6.3 Nedbrytning

Biologisk nedbrytning, radioaktiv nedbrytning eller andra slag av ddmpning av
16sliga &mnen, forenklas ofta matematiskt till en degraderingsprocess av forsta
ordningen med en exponentiell minskning av koncentrationen med en viss
halveringstid. Den matematiska modellen for nedbrytning anges vanligtvis enligt
foljande:

@ =Ac Ekv. 22
at reac.
dar
A ar forsta ordningens nedbrytningskonstant.
-In2
A= < Ekv. 23
ti2
dar
t2 ar halveringstiden for &mnet.

For att 6verkomma vissa av svérigheterna vid forenkling av komplexa biologiska
och kemiska reaktioner, sa kan nedbrytningen goras beroende av jordens vatten-
innehall och jordens temperatur, se t.ex. Boesten och van det Linden (1991).
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6.4 Vaxtupptag

Vixternas upptag av 16sliga &mnen kan beskrivas av en empirisk koncentrations-
faktor. Denna faktor bestdmmer till vilken utstrackning det tillgdngliga &mnet tas
upp av vaxter. Faktorn tar d&ven hansyn till rotresistansen for att absorbera I6sliga
dmnen av olika storlek och kemisk karaktir. Matematiskt kan detta beskrivas enligt

foljande:
R = f. S c Ekv. 24
dér
R, ar sanktermen i ekvationen for advektion-dispersion
Je ar koncentrationsfaktorn
S, ar rotens vattenupptag
c ar vétskekoncentrationen.

6.5 Monod-liknande reaktioner

Nackdelen med forsta gradens beskrivning &r att det inte finns ndgon begrinsning
gillande nedbrytningshastigheten; desto hogre koncentration, desto hdgre hastig-
het. Den monod-liknande nedbrytningsbeskrivningen tar hdnsyn till att detta inte
alltid &r ett faktum. Detta beskrivs genom en reduktionsfaktor R;;on0q4 SOM en
funktion av &mnets koncentration, c, enligt foljande ekvation:

Ry, Kk A - Ekv. 25
h

dar

ko ar en konstant

K ar en “halvmaéttnadskonstant”

Ekv. 25 ir ett sa kallat “mixed-order” uttryck, da den i det ndrmaste beskriver
forsta gradens oberoende av ¢ om c¢<<Kj, och en noll-gradens reaktion d& c>>Kj,.

Konstanten k, anges for en given miangd mikroorganismer. Mangden mikroor-
ganismer ar dock inte konstant, utan kan variera kraftigt i tid och rum. Av detta och
andra skil, bor anviandandet av biologiska och andra reaktiva modeller for prognos
av fororeningsspridning ske med stor forsiktighet, da de ofta innebér stora
osdkerheter.

6.6 Geokemiska och 6vriga reaktioner

Ménga andra kemiska, geokemiska eller biokemiska reaktioner kan férekomma
under transport av 18sliga amnen i marken. Kopplingar till en reaktiv modell sésom
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PHREEQC (Parkhurst & Appelo, 1999) férekommer ibland. PHREEQC ér ett
datorprogram framtaget av USGS (United States Geological Survey) for att
modellera vattenkemiska och geokemiska reaktioner. PHREEQC é&r baserad pa en
modell for parning av joner i en 16sning vatten och inkluderar bland annat rutiner
for berdkning av jamviktsreaktioner, kinetiskt styrda reaktioner, jonbyte, och inter-
aktion mellan flytande fas, fast fas och gasfas.

Berikningarna kan antingen genomforas i batch, eller som 1D transport-
berikningar. Batchmodellen av PHREEQC kan kopplas till transportmodellen for
16sning av komplicerade kemiska problemstéllningar, men problemet ar ofta att
PHREEQC pa grund av sin stora komplexitet krédver en stor méngd av inputpara-
metrar, som séllan finns tillgéngliga.
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Bilaga 2 - Begrepp, termer och

forkortningar

Begrepp och termer

Akvifar

Akvitard

Artificiell vattenbildning

Berédkningselement
Cellnit

Cellstorlek

Dendritisk
Densitet
Deterministisk

Deterministisk modell

Diffusion

Dispersion

Distribuerad modell

Effektiv porositet

En vattenmaéttad geologisk formation som
for betydande méingder vatten

Geologisk formation av légre
genomslédpplighet i en stratigrafisk se-
kvens

Konstgjord éterforing av vatten, se dven
Grundvattenbildning

Berikningscell
En modell utgdrs av ett nét av celler

Cellens storlek (x, y, (z-led)) ger
cellens/modellens upplésning

Tradlikt forgrenade linjer
Tathet
Motsats till stokastisk

se Deterministisk, identiska indata ger
alltid samma resultat

Spridning av &mnen pga. skillnad i1 kon-
centration mellan olika omraden

Spridning av &mnen pga. processer, som
inte beskrivs vid advektion, t.ex. pga.
heterogeniteter, som inte tas med i den
deterministiska stromningsbeskrivningen

En modell med en rumslig indelning i
berdkningselement, tar m.a.o. hansyn till
den geografiska fordelningen av egen-
skaperna 1 systemet

Ar skillnaden mellan porositet och filt-
kapacitet, bendmns magasinskoefficient i
en Oppen akvifer
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Evaporation
Evapotranspiration

Finit differensmetod

Finit elementmetod

Finit volymsmetod

Flodeslinje

Flodesfalt

Fysiskt baserad modell

Grundvatten

Grundvattenbildning

Grundvattenmodell

Hydraulisk konduktivitet

Impermeabel

Infiltration

Avdunstning fran vata ytor och mark
Summan av evaporation och transpiration

En matematisk metod for att approximera
partiella differentialekvationer baserade pa
ett reguljart (t.ex. rektanguldrt) nét, sa att
de kan 16sas numeriskt

En matematisk metod for att approximera
partiella differentialekvationer baserade pa
ett irreguljart (t.ex. trianguldrt) nit, s att
de kan 16sas numeriskt

En matematisk metod for att approximera
partiella differentialekvationer baserade pa
ett irreguljért rumsligt nét, sa de kan 16sas
numeriskt

Grundvattnets flodesriktning och bana kan
illustreras med flodeslinjer

Grundvattnets flodesriktningar vid en
specifik tidpunkt, flera flodeslinjer
sammanbinds till ett néat/falt

En modell baserad pa i félt uppmatt indata

Det vatten som helt fyller jord- och berg-
grundens porer eller sprickor och som ar
rorligt genom inverkan av gravitation eller
tryckforandringar

I instromningsomraden sker pafyllnad av
grundvatten, en sa kallad vattenbildning

En modell som beréknar/simulerar pro-
cesser som styr grundvattnets strom-
ning/flode

Hastigheten av den vattenméngd som per
tidsenhet passerar en tvéryta av en jord-
pelare, dir den hydrauliska gradienten =1,
m.a.o. jordens formaga att leda vatten

Ogenomslépplig, ogenomtranglig, tit
(=vattentit)

Vattnets intraingande i marken
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Instromningsomraden

Interpolering

Klumpad modell

Konceptuell modell

Kallor/sankor

Kénslighetsanalys

Magasinskoefficient

Makroporer

Markvatten

Markvattenzon

Matematisk modell

Mjukvara

Omréade i terrdngen dir grundvatten
strdmmar in i grundvattenzonen, se dven
Grundvattenbildning

Vid interpolation séker man okdnda vér-
den som ligger mellan kénda virden

Rumsligt forenklad modell dir det stu-
derade systemet behandlas som en enhet

Begreppsmaéssig modell

En fysisk killa eller sdnka kan represen-
teras av uppumpning/uttag eller aterforing
av vatten samt kemiska och/eller geo-
kemiska/biogeokemiska reaktioner

Modellberdkningar/simuleringar som
utfors for att identifiera kénsliga para-
metrar (dvs. parametrar med stor paverkan
pa modellresultat och noggrannhet) samt
ta fram intervall/spann géllande resultat
beroende pa osédkerhet i parametervirden

Uttrycker hos en akvifer forhallandet
mellan magasinsdndring och vattenstands-
andring, dvs. ir lika med den volymandel
vatten som dréneras vid avsdnkning av
grundvattenytan

Strukturorsakade porer (bildas foretrades-
vis 1 den ométtade zonen), med mer &n
nagon millimeters diameter (dvs. storre 4n
normala mikroporer), som kan ha stor
betydelse for vattnets uppehallstider i
jorden och kemiska reaktioner

Det vatten som finns i jorden ovanfor
grundvattenytan

Vattenmagasin ovanfor grundvattenytan

Matematiska uttryck och logiska pa-
stdenden kombinerade for att simulera
beteendet for ett givet system

Datorprogram
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Modell

Modellberoende (in)data

Modellkalibrering

Modellnit

Modelloberoende (in)data

Modellrand
Modellsystem
Mittad zon
Mittat flode
Nod

Nistlad modell

Omittad zon

Omiittat flode

Partikelspéarning

Permeabilitet

Porositet

Rand

En modell &r en aterrepresentation av
verkligheten som beréknar/simulerar en
eller flera verkliga eller hypotetiska
processer och prognostiserar ett eller flera
resultat

(In)data som dr beroende av modellens
utbredning/avgrénsning och upplosning

Justering av en modells parametrar for att
berikningsresultaten ska dverensstimma
med uppmatta data/varden (bade rumsligt
och tidsmaéssigt)

se Cellnat

(In)data som &r oberoende av modellens
utbredning/avgriansning och upplésning

se Rand och Randférhallande
Programverktyg for modellering
Grundvattenzon
Grundvattenflode
Berdkningspunkt i modellen

En modell med avvikande (finare) upplos-
ning inkluderad inuti en annan modell

Zon mellan markniva och grundvattenyta,
dér markens porer innehéller savil luft
som vatten

Flode 1 den ométtade zonen

Baserat p4 modellberdkningar av
flode/stromning kan partiklars bana sparas
genom en modell utifrén deras indivi-
duella utsldappspunkter

Genomslapplighet, dvs. hydraulisk kon-
duktivitet vid méttnad

Bestimmer mdjlig volym vatten per
volymsenhet sediment

En modells yttre avgrinsning
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Randforhallande

Salinitet

Sluten akvifer

Stationdr berdkning/simulering

Stationirt (grundvatten)flode

Stokastisk

Stokastisk modell

Stromningsfalt

Transient

Transient (grundvatten)flode

Transmissivitet

Transpiration

Transportmodellering

Vattenbalans

Vattendelare

Vattenforing

De (externa) forhallande som rader vid
modellens yttre granser och som styr in-
och utfléde 6ver modellranden, obs. att
man med ett internt randférhallande avser
t.ex. uppumpning eller aterforing av
grundvatten inuti en modell.

Salthalt

En avgréinsad akvifer med en grund-
vattenyta sirskild (ofta under Gvertryck)
fran den omkringliggande fria grund-
vattenytan

Berdkning som tar hinsyn till fluktua-
tioner beroende pa t.ex. sdsong

Konstant flode, motsats till transient, se
Transient flode

Slumpmassig (statistiskt sett)

se Stokastisk, identiska indata kan resul-
tera 1 olika resultat

se Flodesfilt

Dynamiskt forlopp, fluktuerande, varie-
rande beroende pa t.ex. naturliga sdsongs-
eller klimatvariationer eller manskligt in-
ducerad paverkan t.ex. konstgjord infiltra-
tion

Fluktuerande, varierande dvs. icke sta-
tionart flode, se Transient

Summan av permeabiliteterna i hoas alla i
lagerfoljden ingdende lager

Avdunstning via vixternas klyvoppningar
i bladen

se Partikelsparning

Ett avrinningsomrades (eller del av om-
rade) vattenbudget

Hojdlinje 6ver vilken inget flode sker
(topografisk eller grundvattendelare)

Vattenflode
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Ytvatten

Ytvattenmodell

Oppen akvifer

Forkortningar

CPM
DFN
DNAPLS
EDZ

EIA

LTG
NAPLS
SKB
TVD

US EPA

Vatten i sjoar, polar och vattendrag

En modell som berdknar/simulerar pro-
cesser i sjoar, polar och vattendrag etc

Akvifer med fri grundvattenyta

Continuum Porous Medium
Discrete Fracture Network

Dense Non Aqueous Phase Liquids
Engineered Damage Zone
Environmental Impact Assessment
Laplace Transform Galerkin

Non Aqueous Phase Liquids
Svensk Kérnbrianslehantering AB
Total Variation Diminishing

United States Environmental Protection
Agency
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Rapporten fran fas 1 berérde olika datormodellers
begriansningar och lamplighet vid riskbedomning av
fororeningsspridning och ger pa sa vis en 6verblick
over tillgangliga modeller. I denna fas 2 har tva utvalda
datormodeller anvints pa tre olika praktikfall och pro-
blemstallningar. Vid berdakningarna har olika modellpa-
rametrar och forutsittningar varierats och analyserats.
Det har lett till en rad rekommendationer for anvand-
ning av datormodeller i samband med riskbedomning
under svenska forhdllanden.

Naturvardsverket har inte tagit stillning till innehal-
let i rapporten. Forfattarna svarar ensamma for innehall,

slutsatser och eventuella rekommendationer.

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