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Forord

Ett av riksdagens miljomal ar Giftfri miljo, och i detta mal ingar att efterbehandla
och sanera fororenade omraden. Ett hinder for ett effektivt saneringsarbete som har
identifierats &r brist pa kunskap om risker med fororenade omraden och hur de bor
hanteras.

Naturvardsverket har darfor initierat kunskapsprogrammet Hallbar Sanering.

Den hér rapporten redovisar projektet ”Utvérdering av datormodeller {or for-
oreningsspridning — fas 1. Projektet paborjades i augusti 2004 och har slutforts i
mars 2005.

Rapporten berdr olika datormodellers begriansningar och ldémplighet vid riskbe-
doémning av fororeningsspridning och ger pa sa vis en 6verblick dver tillgédngliga
modeller.

Projektet har bedrivits av en arbetsgrupp huvudsakligen bestdende av Lars-
Goran Gustafsson, Anders Refsgaard och Ulrika Sabel, samtliga vid DHI Water &
Environment. Dessa dr dven forfattare till denna rapport. Naturvéardsverket har inte
tagit stillning till innehallet i den hér rapporten. Forfattarna svarar sjdlva for inne-
hall, slutsatser och eventuella rekommendationer.

Ivars Neretnieks frdn KTH har varit Héllbar Sanerings kontaktperson i projek-
tet.

Naturvardsverket januari 2006
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Sammanfattning

Anvindning 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 utmérker de sig genom att kunna
sammanstilla data, som framkommer som underlag pa ett konsistent och samman-
hidngande sétt.

Grundvattenmodellen kan forutspa grundvattennivaer och/eller transport av
16sliga &mnen som fororenar miljon. Dess formaga att representera grundvattnets
flode varierar dock, da olika modeller kan vara framtagna for olika andamal.

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 generellt fysiskt baserade
modeller med begrinsad rumslig och begreppsmaéssig forenkling av parametrar. I
tilldgg till beskrivning av flodesforhallanden, s beror transporten av losliga &mnen
pa den effektiva porositeten, dispersionen och de kemiska och geokemiska egen-
skaperna hos jorden och de 16sliga &mnena.

Anvindning av modeller for forutségelse av transport och omséttning av olika
dmnen innebdr alltid utveckling av en strémningsmodell och en efterfoljande trans-
portmodellering. For att etablera och bygga upp palitliga modeller for simulering
av flode och transport krdvs en stor méngd indata med rumslig och tidsméssig
variation, t.ex. jordegenskaper, hydrologiska egenskaper (hydraulisk konduktivitet
och porositet), externa och interna randforhéllanden samt kalibreringsdata, men
dven losliga &mnens egenskaper gillande dispersion i jord, nedbrytning, geokemi,
biogeokemi och diffusion.

Genom att endast etablera en modell, sker en kvalitetssédkring och bearbetning
av data och information, men en stromningsmodell kréver dven en kalibrering och
validering, och en kénslighetsanalys rekommenderas, for att kunna kvantifiera
osédkerhetsnivén i modellen. Denna nivd kommer sedan att reflekteras i resultaten
fran den efterfoljande transportmodelleringen. Det &r dock ofta svart att kalibrera —
och validera — en modell pa grund av sparsamt dataunderlag, men det ar avgdrande,
att erhallna modellresultat eller prognoser sammankopplas med en osdkerhet.

Modellbegransningar bidrar till resultatens osékerhet. Det dr dérfor uppenbart
att man maste 6vervaga lampligheten hos en viss modell vid en viss riskbeddm-
ning.

Valet av modellverktyg i forbindelse med genomforandet av ett modellerings-
projekt kommer typiskt att avgoras av vilka stromningsméssiga och amnestrans-
portmissiga forhallanden som skall beskrivas med modellerna, vilket i sin tur stél-
ler en rad krav pad modellen. Det finns ménga alternativ géllande modellsystem som
kan anvéndas i samband med riskbedomningar kring grundvattenfororeningar.
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Detta projekts 6vergripande syfte har varit att virdera olika modellsystems rele-
vans, ldmplighet och forméga att beskriva strdmning, transport och omséttning av
dmnen i jord och grundvatten, och dirmed dess lamplighet och formaga att skapa
underlag till en riskbedémning. Delmomenten i projektet har inkluderat en dver-
siktlig sammanstillning och utvirdering av existerande modellsystem, modellers
generella lamplighet och begrédnsningar med fokus p& modellkonceptualisering,
kalibrering och osdkerheter i anknytning till modelleringen, samt exemplifiering pa
anviandning av modeller under olika forutséttningar. Det slutliga momentet har
sammanfattat behov och utférande av kvalitetssdkring och dokumentation vid an-
vandning av modeller vid riskbedomning.

Ett flertal existerande grundvattenmodeller (26 st.) har valts ut genom littera-
tur- och Internetbaserade studier. Dessa modellsystem har dversiktligt utvarderats
genom att podngsitta deras tillginglighet, anvéindarvanlighet, tillgang till doku-
mentation och utbildning, mdjlighet att simulera miljokonsekvenser under svenska
forhéllanden samt antal anvidndare och spridning i vérlden. Podngsittningen har
foljt vissa kriterier, och har sedan legat som underlag till ett urval av modeller for
vidare analys. Baserat pa detta kriterium har atta modeller valts ut for vidare
granskning: WHI Unsat Suite, FEFLOW, FEMWATER, Visual MODFLOW Pro,
GMS, MIKE SHE, Groundwater Vistas och MODFLOW SURFACT. Vi har dess-
utom valt att inkludera FRACTRAN-modellen for dess forméga att modellera
sprucket medium.

I rapporten presenteras tva utvalda modelleringsprojekt. Ett exempel ar taget
ifrdn Danmark géllande riskbedémning av en avfallsdeponi och ett ifran Sverige
géllande risker kopplade till djupférvaring av anvint kdrnbransle. Dessa exempel
visar tillimpning av modeller vid riskbedomning i ett omrade med sedimentéra
avlagringar och ett omrade med kristallin berggrund. Bada dessa typer av geologi
aterfinns i Sverige. Dessa tva projekt speglar tva olika typer av modellerings-
metodik och &r varandras ytterligheter gillande komplexitet. Riskbedomningen for
avfallsdeponin ar relativt enkel och 6versiktlig, men samtidigt effektiv. Riskbe-
domningen géllande slutforvar av kérnbrénsle dr betydligt mer omfattande och
modelleringen &r avancerad, detaljerad och komplex och har i relation krévt en
storre arbetsinsats. Bada dessa exempel visar hur man kan tillimpa modellering vid
en riskbeddmning, fast med olika syften, modellverktyg, komplexitet, indatabehov,
arbetsinsats och resulterande i olika osékerheter och resultat.

I rapporten beskrivs det dven hur modellarbete generellt bér dokumenteras och
kvalitetssikras, samt de krav som stélls vid anvdandning av modeller vid en risk-
bedomning. Likasa behovet av att kunna kvantifiera osdkerheter i modellarbetet,
som slutligen reflekteras i modellresultaten och ddrmed &ven i riskbedomningen.
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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 ad-
vanced and are excelling in the handling of data used as basis in modelling.

Groundwater models can predict groundwater levels and/or transport and fate
of solutes contaminating the environment. However, their ability to represent the
groundwater flow varies, as different models have been developed with different
purposes.

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 recommen-
ded to apply physically based models with as little lumping of parameters as possi-
ble. 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 reli-
able model for simulation of flow and transport. For example, soil properties, hy-
drogeological 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 sen-
sitivity 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 suitability
and ability to simulate flow and transport of solutes in the sub-surface system. The
project has included a summary and evaluation of existing modelling systems and
the description of two project applications. The project also includes a description
of quality control and model documentation.

Several existing modelling systems (26) have been evaluated and ranked based
on information gathered from the Internet and literature. The ranking has followed
certain criteria: availability, user interface, documentation and training, ability to
simulate EIA (Environmental Impact Assessment) problems under Swedish condi-



HALLBAR SANERING
Rapport 5534Datormodeller fér
fororeningsspridning fas 1

tions and market share. Based on the above evaluation, eight models were selected
for further analysis: WHI Unsat Suite, FEFLOW, FEMWATER, Visual
MODFLOW Pro, GMS, MIKE SHE, Groundwater Vistas and MODFLOW
SURFACT. However, the FRACTRAN model was also included because of its
ability to model fractured media.

Two modelling projects are presented in the report: a waste dump risk assess-
ment in Denmark and a nuclear waste risk assessment in Sweden. Both these ex-
amples illustrate the use of models in a risk assessment. However, with different
modelling aims, tools, methodology, input data, complexity and type of modelling
results and inaccuracy.

The documentation and quality aspect of modelling is also included in the re-
port with the purpose of illustrating the need of quantifying uncertainties in the
modelling work, results and risk assessment.
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1 Bakgrund

Anvéndning av modeller i forbindelse med riskbeddmning av fororeningsspridning
i mark- och grundvatten har stigit betydligt genom det senaste artiondet, och mo-
dellerna blir mer och mer avancerade och komplexa. Som redskap utmérker model-
lerna sig genom att kunna sammanstélla de flesta, eller alla data, som framkommer
som underlag pa ett konsistent och sammanhéngande sitt. Genom att endast etable-
ra en modell, sker en kvalitetssidkring och bearbetning av data och information.

Anvindning av modeller for forutsidgelse av transport och omsittning av olika
dmnen innebdr alltid utveckling av en stromningsmodell. Stromningsmodellen
skall kalibreras och valideras och en kinslighetsanalys bor genomforas for att kun-
na kvantifiera stromningsmodellens osdkerhetsniva till forutsdgelse/simulering av
olika stromningsforhéllanden. Det &r avgorande for den efterfoljande transport-
modelleringen att stromningsmodellen ér sd séiker som mdjligt — men ocksé av-
gorande att man kan kvantifiera osékerheten och jimfora denna med prognoser
baserade pa simuleringar med transportmodellen.

Lika viktigt dr det att kunna kalibrera och validera transportmodellen samt
kunna kvantifiera osdkerhetsnivan i modellen. Det dr dock ofta svart att kalibrera —
och validera — modellen pa grund av sparsamt dataunderlag, men det dr avgdérande,
att erhallna resultat ssmmankopplas med en osékerhet.

Valet av modellverktyg i forbindelse med genomférandet av ett projekt kom-
mer typiskt att avgdras av vilka stromningsmaissiga och dmnestransportméssiga
forhéllanden som skall beskrivas med modellerna. Typiskt etableras forst en kon-
ceptuell modell, bade for geologi och hydrogeologi, for att beskriva relevanta
stromningsprocesser och geologiska formationer som skall tas med i strémnings-
modellen. Detta ger anledning till en rad krav pa modellen, t.ex. skall den ométtade
zonen inkluderas i stromningsmodellen och/eller kan man néja sig med att arbeta
med en stationér “ren” grundvattenmodell. Likaledes bor en konceptuell modell
utarbetas fOr transport och omséttning av relevanta &mnen i riskbedomningen.
Detta leder igen till en rad krav pa transportmodellens egenskaper, skall den t.ex.
innehalla mojligheten att beskriva nedbrytning och vilken slags nedbrytning ar det
da tal om, eller skall densitetsbetingad transport (och strémning) kunna beskrivas
med modellen. Dessa krav kan i slutdndan ga tillbaks och stilla krav pa strom-
ningsmodellen, om det t.ex. r nddvandigt med en kopplad berdkning av stromning
och transport pa grund av t.ex. densitetsbetingade stromningsforhallanden.

10
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2 Syfte

Det finns en lang rad modellsystem som kan anvindas i samband med riskbedom-
ningar kring grundvattenféroreningar. Projektets dvergripande syfte ar att viardera
dessa olika modellsystems relevans, lamplighet och formaga att beskriva strom-
ning, transport och omséttning av 4&mnen i jord och grundvatten, och dédrmed dess
lamplighet och formaga att skapa underlag till en riskbedémning.

Projektet innefattar ett antal delmoment:
1) litteraturstudie av existerande modellsystem
2) utvirdering av utvalda modellsystems egenskaper
3) beskrivning av exempel pa anvéndning av modeller
4) rapportering och diskussion kring databehov, mojligheter

Syftet med moment 1 ar att 6versiktligt sammanstélla existerande modellsystem sa
att en jamforelse dem emellan kan goras. Syftet med moment 2 dr att sammanstilla
utvalda modellers egenskaper vad géller beskrivning av stromning, transport och
omsittning i jord och grundvatten relevanta for svenska forhallanden sé att de slut-
ligen kan utvirderas. Syftet med moment 3 &r att ge exempel pa anvindning av
modeller under olika geologiska, hydrogeologiska och omsittningsmaéssiga for-
hallanden och ddrmed vérdera den praktiska anvéindningen av modellerna, deras
datakrav, brister i vetenskaplig niva etc. Syftet med det slutliga moment 4 &r att
avrapportera projektet, sa det kan anvindas for rad och anvisningar omkring an-
vandning av modeller vid riskbeddmning, bl.a. vad géller val av modell-
komplexitet, med dess mojligheter och begrédnsningar och databehov.

11
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3 Utvardering av existerande
modellsystem

3.1 Behov vid modellering

Grundvattenmodeller anvinds ofta i projekt med anknytning till miljopéverkan
eller riskbedomning. Grundvattenmodellen kan forutspd grundvattennivéer och/-
eller transport av 16sliga &mnen som fororenar miljon och kan t.ex. direkt anvéndas
i bedomning av ménsklig exponering.

Grundvattenmodellernas forméaga att representera grundvattnets flode varierar
dock, da de kan vara framtagna for olika &ndamal. T.ex. att endast simulera flode,
flode baserat pé en jamn densitetsfordelning tillsammans med fororeningstransport
och flode baserat pa en varierande densitetsfordelning tillsammans med f6ro-
reningstransport. De matematiska berdkningarna kan vara anpassade for simulering
av grundvattennivaer, -tryck eller koncentration av 16sliga &mnen. Akvifererna kan
betraktas som slutna eller 6ppna, spruckna eller pordsa. Berdkningarna kan ske i
tva (endast horisontell stromning) eller tre dimensioner (horisontell och vertikal
stromning) och i ett Kartesiskt koordinatsystem eller i ett tvaidimensionellt cylin-
driskt koordinatsystem. Integrerade yt- och grundvattenmodeller kan ha samma
grad av variabilitet eller omfattning gillande komponenter for bade ytvatten, mark-
vatten och grundvatten.

For att korrekt simulera transport och utspédning av 16sliga &mnen kravs en
korrekt beskrivning av hydrologin. Forhallandena i den omaittade zonen &r ofta
komplexa och grundvattnets bildning varierar ofta stort, bdde rumsligt och tids-
missigt. De drivande variablerna i det hydrologiska systemet dr de meteorologiska
forhéllandena och grundvattnets stromning styrs av de hydrauliska egenskaperna
hos de geologiska formationerna samt av de hydrauliska randférhallandena.
Minskligt styrda paverkningar pa grundvattnet i form av grundvattenuttag och
aterinfiltration kan ocksa styra grundvattnets stromningsmonster.

Flodesforhallanden varierar ofta stort och med stora rumsliga variationer. Dér-
for rekommenderas fysiskt baserade modeller med begransad rumslig och be-
greppsmissig forenkling av parametrar. Detta betyder att fysiska métningar direkt
kan anvindas som indata till modellen. Trots detta behovs dock kalibrering mot
t.ex. uppmatta grundvattennivaer, markfuktighet och nivaer i vattendrag/sjoar samt
randforhallanden for att sdkerstilla kvaliteten for en vidare transportmodellering.

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

12
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Tillimpning 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 manga modellpara-
metrar associeras med stora osdkerheter, sa kan denna typ av analys ge svar pa
manga tdnkbara fragor och scenarier.

For att etablera och bygga upp palitliga modeller for simulering av flode och
transport krévs en stor méngd indata. Flode i den ométtade zonen beréknas traditio-
nellt med Richards ekvation (Maidment, 1992 eller Bilaga 2), som beskriver for-
héllandet mellan vattenflode, markfuktighet och hydraulisk konduktivitet. Randfor-
hallandena ar vanligtvis i form av infiltration i den 6vre delen av grundvattenytan.
Det antas ofta att flodet i den omittade zonen ar vertikalt, d.v.s. modellering i en
dimension. Grundvattenflodet &r ett masskonservativt och tredimensionellt feno-
men som styrs av Darcys lag (Maidment, 1992 eller Bilaga 2).

Det bor ndmnas att vi har begrénsat denna studie/utvérdering till modeller som
hanterar uppldsta/losliga &mnen. Hénsyn har inte tagits till transporten av NAPLS
(Non Aqueous Phase Liquids) och DNAPLS (Dense Non Aqueous Phase Liquids)
trots att sdidana komponenter kan vara betydelsefulla for riskbedomning vid féro-
renade omraden. Denna studie/utvérdering inkluderar d&ven modeller som hanterar
densitetsberoende flode och transport. Den matematiska grunden for sidana flodes-
och transportfenomen finns dock inte beskrivna i Bilaga 2.

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

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

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

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

e interna randvillkor, t.ex. grundvattenuttag och aterinfiltration

e kalibreringsdata, t.ex. uppmaétta grundvattennivaer, uppmétta nivéer i vat-
tendrag och sj0ar och profiler 6ver markfuktighet.

Transport av reaktiva 16sliga &mnen ar ocksa ett mycket dynamiskt och rumsligt
varierande fenomen. Den styrs av ekvationen for advektion-dispersion komplet-
terad med reaktionsparametrar som svarar for fordndringar i koncentration orsakad
av biogeokemiska reaktioner (se Bilaga 2).
Modeller for simulering av 18sliga &mnens transport kréver insamling, upp-

skattning och bearbetning av foljande tidsméssiga och rumsligt varierande indata:

o losliga &mnens egenskaper géllande dispersion i jord

o 16sliga &mnens nedbrytning

e geokemiska egenskaper

e Dbiogeokemiska egenskaper

o diffusion, in och ut frén stagnerande zoner i grundvattnet

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

13
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Vissa biogeokemiska processer kan beskrivas med makroparametrar, t.ex. retarda-
tionskoefficienter och nedbrytningskonstanter. Dessa beror ofta pé fysiska egen-
skaper i jord och hos losliga &mnen, t.ex. Ky (fordelningskoefficient som bestim-
mer forhallandet mellan upplost &mne och i jorden adsorberat &mne) och log K,
(fordelningskoefficient mellan oktanol och vatten). Sddana parametervirden éter-
finns ofta i litteratur for specifika losliga &mnen under olika markforhallanden.
Dessa kan dock behova justeras genom kalibrering mot uppmatta koncentrationer.
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3.2 Urval och utvarderingsresultat

Ett flertal existerande grundvattenmodeller (26 st.) har valts ut genom litteratur-
och Internetbaserade studier (for detaljerad specificering av modellsystem se Bila-
ga 1). Genom att endast vilja kommersiella modellsystem har vi medvetet uteslutit
punktspecifika modeller och modeller som endast &r tillgédngliga for den lokala
utvecklaren. Detta har inneburit att ett flertal modellsystem som nyligen har fram-
tagits eller som dr under pagaende utveckling pa universitet/hdgskolor dven har
uteslutits.

Dessa modellsystem har dversiktligt utvirderats genom att poéngsétta deras
tillgénglighet, anvindarvéanlighet, tillgang till dokumentation och utbildning, méj-
lighet att simulera miljokonsekvenser under svenska forhallanden samt antal an-
vindare och spridning i véarlden. Podngsittningen har foljt vissa kriterier, se Tabell
3-1 och har sedan legat som underlag till ett urval av modeller for vidare analys.
Genom anviandandet av denna matris har en relativt objektiv analys av modellsy-
stemen utforts. De modellsystem som ingér i en vidare analys och utvirdering har

en utvirderingssumma pa minst 15 och ett podngvérde pa minst 3 eller 4.

Tabell 3-1 Urvalskriterier vid utvardering av modeller for vidare analys.

Utvarderings-  Poang
kriterier
Beskrivning 1 2 3 4
Tillganglighet Ny produkt — Kand for vissa Kand for de Industristan-
okand for de potentiella flesta potentiel-  dard
flesta potentiel-  anvandare la anvandarna
la anvandarna
Anvandar- Inget granssnitt  Grundlaggan- Patentskyddat Omfattande
vanlighet tillgangligt de, inbyggt eller  grafiskt anvéan-  och modernt
allmant do- dargranssnitt grafiskt anvan-
manbaserat tillgéngligt dargranssnitt
grafiskt anvan- tillgangligt
dargranssnitt
Dokumenta- Inte tillgénglig Liten Mattlig Omfattande
tion och
utbildning
Mojlighet att Inte kapabel att  Kapabel att Kapabel att Fullt kapabel att
simulera simulera simulera mind- simulera stora simulera miljo-
miljokonse- grundvattenflé-  re delar av delar av milj6- konsekvens-
kvenser de och trans- miljokonse- konsekvens- problem under
under svens-  port av reaktiva  kvensproblem problem under svenska forhal-
ka forhallan- I6sliga @mnen |  under svenska  svenska férhal-  landen
den tre dimensioner  forhallanden landen
Anvanda- Platsspecifik Endast ett fatal ~ Fler an 250 Anvands over
re/lkommersie  modell anvandare anvandare, hela varlden av
Il spridning (mindre an 250) men i ett be- mer an 250
gransat antal anvandare

lander

I Tabell 3-2 presenteras en sammanfattning av resultaten frdn modellutvéarderingen
dar ett antal modellsystem har uppnatt en podng som ar hogre dn 15. Baserat pa
detta kriterium har atta modeller valts ut for vidare granskning: WHI Unsat suite,
FEFLOW, FEMWATER, Visual MODFLOW Pro, GMS, MIKE SHE, Groundwa-

15



HALLBAR SANERING
Rapport 5534Datormodeller fér
fororeningsspridning fas 1

ter Vistas och MODFLOW SURFACT. Vi har dessutom valt att inkludera
FRACTRAN-modellen for dess formaga att modellera sprucket medium.

Tabell 3-2 Sammanfattning av resultaten fran modellutvarderingen.

B s £5% _
E E;» g o E %i‘g ({,g o g
£ 5 ¢  SE £338 2f: 5
3 & 5 S= 2§t Tegr 2
= 5 2 E€ 2393° %23 %
= T 27 ooy 3 ¥
< a QEE
Aquachem 3 2 3 1 3 12
WHI Unsat Suite 3 3 4 3 3 16
FEFLOW 3 3 4 4 3 17
Visual MODFLOW Pro 4 4 4 3 4 19
MODFLOW-SURFACT 3 4 4 4 3 18
FLOWPATH II 2 3 3 1 2 11
FRACTRAN 2 3 2 2 3 12
FRAC3DVS 2 2 2 3 2 11
MIKE SHE 3 4 3 4 4 18
Risc WorkBench 3 3 3 1 3 13
Visual Groundwater 3 3 3 1 3 13
GMS 4 4 4 4 4 20
Groundwater Vistas 4 4 4 4 4 20
AQUA3D 3 2 2 2 3 12
SUTRA 2 2 2 4 2 12
HST3D 2 1 2 2 2 9
FEMWATER 4 4 4 4 2 18
DYNFLOW 2 2 2 2 1 9
SHETRAN 2 2 2 3 2 10
ECOFLOW 1 1 1 2 1 5
RiskVariabel-metoden 1 1 1 1 1 5
Coup-modellen 1 1 1 2 1 6
DarcyTools 1 1 2 3 1 8
Connectflow 1 1 1 3 1 7
FracMan/MAFIC 1 1 1 2 1 6
GEOAN 1 1 1 2 1 6
JAGG-modellen 2 2 2 1 1 8

Vidare granskning av dessa modeller har inneburit att testversioner eller fulla ver-
sioner av alla modellsystemen har inforskaffats for installation. Modellerna har
sedan testats genom att anvénda tillhdrande manualer och dvningar och/eller appli-
cerats pa verkliga fall. Det var dock inte mojligt att fa tillgéng till en testversion av
FRACTRAN.

Négon objektiv virdering eller asikt kring de valda modellerna har inte inklu-
derats. For en utforlig beskrivning av utvalda modellsystem, se Bilaga 1.
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3.3 Modellers begransningar och lamplighet

3.3.1 Kalibrering av flodes- och transportmodeller

Tillimpning av numeriska modeller kraver generellt uppskattning av modell-
parametrar. Rumsligt forenklade, konceptuella modeller innefattar konceptuella
parametrar som &r relaterade till aggregerade beskrivningar av hydrologiska pro-
cesser. Dessa kan 1 allménhet inte bestimmas utifrén ett omrades fysiska egenska-
per och didrmed behdver dessa modeller kalibrering. Géllande sé kallade distribue-
rade och fysiskt baserade modeller, sa skall modellparametrar i princip kunna sam-
las in fran uppmadtta data. I praktiken dr det dock omgjligt att bestimma modellpa-
rametrar for varje individuell berdkningscell pa grund av skalproblem (skillnader
mellan uppmitt skala och den skala dér de algoritmiska processbeskrivningarna
héarrdr ifran) liksom experimentella hinder. Av detta kan man dra slutsatsen att
aven distribuerade och fysikaliskt baserade modeller &r i behov av kalibrering.

Vid kalibrering av rumsligt forenklade och konceptuella modeller, justeras pa-
rametrar for att simulerad data skall motsvara uppmétta data. Mycket forskning har
fokuserats pé att uppveckla automatiska procedurer for kalibrering av rumsligt
forenklade och konceptuella modeller. Begrinsad erfarenhet dr dock dokumenterad
frén automatisk parameteruppskattning for distribuerade och fysiskt baserade mo-
deller.

En rigorés modellparametrisering eller konceptualisering ar avgorande 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 dvervégas for parameterestimering i
distribuerade modeller dr anvdndandet av kalibreringsdata. Ett ramverk for en kor-
rekt modellkalibrering med automatisk parameterestimering innefattar féljande:

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

Den tillgéngliga féltdatan, 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 i sin tur beskriva de mest betydelsefulla variationerna. Detta gors ofta genom att
definiera en konceptuell modell med ldmpliga grupper av parametrar for geolo-
giska enheter etc. For varje grupp faststélls sedan vissa parametrar direkt fran falt-
data medan andra parametrar genomgéar kalibrering. Utmaningen ligger i att formu-
lera en relativt enkel modellparametrisering i syfte att skapa en representativ kali-
brering, samtidigt som den hélls tillrdackligt distribuerad for att finga den rumsliga
variationen hos nyckelparametrarna. [ den initiala parametriseringsprocessen kan
en kénslighetsanalys utforas for att utreda kénsligheten hos parametrarna och dér-
med identifiera vilka som vidare kan forfinas med kalibrering.
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I ett objektivt ssmmanhang kan modellkalibrering generellt utforas pa féljande
grunder:
o flertal variabla mitningar, t.ex. grundvattennivéer, flode (vattendrag) och
vattenhalt i den omittade zonen
o flertal mitplatser, t.ex. flertal métplatser, for samma variabel, distribue-
rad inom avrinningsomradet
o flertal reaktionstillstand, t.ex. objektiva funktioner som mater olika hyd-
rologiska processers reaktioner sisom generell vattenbalans och maxima-
la vattennivaer.

Det bor noteras att modellparametrisering och modellkalibrering ar en iterativ pro-
cess. Om kalibreringen resulterar i déligt definierade parametervéarden, bor man
omprova parametriseringen och definiera en enklare konceptuell modell som inklu-
derar férre kalibreringsparametrar. Om modellen dédremot inte &r kapabel att till-
rackligt beskriva den rumsliga variation som reflekteras i observationer, bér man
overvéga att distribuera nyckelparametrar eller inkludera andra process-
beskrivningar i kalibreringen.

Det bor ocksa noteras att &ven om modellen dr vil kalibrerad, sd kan den dnda
vara fysiskt inkorrekt med hinsyn till dess konceptuella uppbyggnad. Det &r fak-
tiskt mer vanligt med skillnader pé séttet som modellen fungerar i jimforelse med
de fysiska egenskaperna i systemet.

En modell 4r endast giltig med en uppséttning variabler under kalibrerings-
perioden. En modell som kalibreras under stationira forhallanden kan inte anvén-
das att forutspa fordndringar géllande flodesriktning beroende péa rumsliga och
sdsongsméssiga variationer i grundvattenmdnstret.

3.3.2 Osakerheter

Ett antal osdkerheter dr involverade vid riskbedomning géllande grundvatten-
fororening. Osédkerheter kan delas in i osékerheter som hérrér fran beskrivningen
av de gillande fysiska forhallandena och osdkerheter som harror ifran anvindandet
av numeriska verktyg for att simulera flode, transport och fordréjning av vatten och
l6sliga &mnen. Rubin (2003) hdvdar generellt att tva typer av osékerheter existerar:
verklig variabilitet och osdkerhet géllande 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 gillande
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 forhdllanden menas geologi,
hydrologi, hydrogeologi och féroreningssituation inom omradet. Osdkerheter &r
relaterade till:

e De geologiska forhdllandena i omradet; vilka jordarter som dr represen-
terade, vilken &r jordskiktningen i den omittade zonen, var finns berg-
grunden, hur impermeabel dr berggrunden, finns det sprickor och vilka ar
deras huvudriktningar och storlek, hur heterogent ar systemet i den omat-
tade zonen m.m.
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e De hydrogeologiska forhallandena i omréadet; vilka &r de hydrauliska
egenskaperna hos de geologiska formationerna (hydraulisk konduktivitet,
magasinskoefficient, porositet, makroporer), finns det nagra linser med
lagre permeabilitet dér 10sliga &mnen kan transporteras in och ut bero-
ende pa en diffusionsprocess, vilket dr det hydrauliska trycket och férhal-
landena for grundvattennivan i de olika akvifererna och akvitarderna,
vilken &r gradienten for grundvattennivéan och at vilken riktning lutar
den, vilka dr de temporala variationerna m.m.

e De hydrologiska forhallandena i omradet; nederbord, evapotranspiration,
infiltration, vattendrag, sj0ar eller liknande som paverkar flodes-
forhéllandena, vilka ar de temporala variationerna m.m.

e Vattenkvalitet; vilken styrka har féroreningen vid kéllan, hur ldnge har
fororeningen lackt ner till grundvattensystemet, vilka ar forhéllandena for
adsorption och nedbrytning for varje typ av fororening, densitets-
beroende flode och transport, DNAPLS/NAPLS, vilka dr forhéllandena
for dispersion m.m.

Dessa forhallanden ar i stor utstrackning ofta uppskattade fran existerande kun-
skap, erfarenhet frén tidigare studier och mdjligtvis dven ett litet antal borrhal och
vattenprov.

En modell kan anvéndas for att forutspa visst grundvattenflode eller foro-
reningstransport. Modellen kan ocksé anvéndas for att utvirdera olika atgérds-
alternativ, (t.ex. hydraulisk inneslutning, uppumpning och rehabiliterande behand-
ling eller naturlig utspddning) men ocksa som ett verktyg vid riskbedémning. For
att kunna utfora detta maste modellen, oavsett om den &r en flodesmodell for
grundvatten eller en transportmodell for fororeningar, vara tillrdckligt korrekt,
vilket demonstreras under kalibreringsfasen. Men eftersom dven en vélkalibrerad
modell dr baserad pa otillrécklig data eller 6verforenklingar, s& kommer det att
finnas fel och osédkerheter i en flodes- eller transportanalys. Detta innebér i sin tur
att ett modellresultat eller en prognos inte kommer att vara béttre dn en uppskatt-
ning. Av denna anledning bor alla modellresultat eller prognoser anges i ett inter-
vall, for att reflektera osdkerheten hos modellparametrarnas viarden och for att be-
skriva och kvantifiera den aktuella osékerheten hos de erhallna resultaten.

Det valda modellsystemet kan ge upphov till osidkerheter i de uppnadda resulta-
ten:

o numeriska fel sdsom 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 tilldimpas for
att beskriva migration av DNAPLS/NAPLS eller densitetsberoende
transportfenomen, diffusion in och ut frn jordmatrisen i e ett sprucket
system eller i heterogena formationer m.m.

¢ modellsystemet klarar inte av att beskriva biogeokemiska reaktioner kor-
rekt; manga modeller beskriver komplexa biokemiska reaktioner genom
forsta gradens ekvation for nedbrytning, jamvikt eller kinetiska proces-
ser, tillvidxt av biomassa m.m.
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Manga faktorer paverkar osdkerheten i modellering vid riskbedémning. Som be-
skrivs ovan kan vissa metoder anvidndas for att inkludera t.ex. geologisk hetero-
genitet och osékerhet i modeller, men det kvarstar dock en stor forskning for att
utveckla verktyg som kan anvéndas i praktiken. Det finns &ven en tendens att foku-
sera pa ett element osdkerhet at gangen, t.ex. geologi.

3.3.3 Modellbegransningar och lamplighet

Som beskrivs ovan, s& bidrar modellbegransningar till resultatens osékerhet. Det ar
dérfor uppenbart att man maste dverviga ldmpligheten hos en viss modell vid en
viss riskbedomning.

Enkla modeller och sparsamma faltundersdkningar kan dnda vara véldigt an-
vandbara for att undersoka det ungefarliga transportbeteendet hos féroreningar i
grundvatten. Sddana modeller kan ocksé anvindas for att definiera Gvervaknings-
program d.v.s. placering av brunnar, djup och frekvens for provtagning. De kan till
och med anvéndas for att utvirdera nddvéndiga atgirdsalternativ.

De stora investeringar som krivs for att genomfora aterstéllande aktiviteter och
atgarder 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 forhél-
landena i falt. I sddana fall 4r det absolut nédvandigt med intensiva 6vervaknings-
program kombinerat med utvecklingen och tillimpningen av komplexa flédes- och
transportmodeller kopplade till biogeokemiska modeller. I detta avseende &r det
ocksa uppenbart att man maste uppskatta osdkerheterna i systemet och dess paver-
kan pé de beslut som tas.
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4 Exempel pa anvandning av
modeller

4 .1 Introduktion

En riskbedomning géllande grundvatten skall anvéndas for att bedoma om en for-
orening i jord och/eller grundvatten ger ett oacceptabelt bidrag av féroreningar till
grundvattenresursen. Som grund till en riskbeddmning finns det ett antal fordefini-
erade kriterier gillande grundvattenkvalitet. Dessa skall normalt uppfyllas i hela
grundvattenmiljon (Miljestyrelsen, 1998).

Sverige och Danmark saknar tradition géllande anvandning av numeriska be-
rakningsmodeller i samband med riskbedomningar. Den priméra orsaken &r att
vigledningen inom omrédet inte papekar detta.

Fa exempel finns darfor pé praktiska projekt. Tva utvalda projekt, dar model-
lering har tillimpats vid en riskbeddmning, presenteras i foljande kapitel. Ett ex-
empel ar taget ifran Danmark géllande riskbedomning av en avfallsdeponi och ett
ifrdn Sverige géllande risker kopplade till djupforvaring av anvint kiarnbréinsle.
Dessa exempel har valts utifran 6nskan att inkludera ett omrade med sedimentéra
avlagringar och ett omrade med kristallin berggrund, da bada dessa typer av geolo-
gi aterfinns i1 Sverige.

Den danska miljostyrelse papekar, enligt ovan, att det genomfors en enkel be-
domning och forst darefter mer avancerade modellberdkningar utan att ga i detalj
kring vad detta berdkningsmaéssigt innebér. Det finns ofta inte en ekonomisk grund
for att genomfora avancerade modellberdkningar, &ven om det i en senare fas visar
sig kunna spara pengar i forbindelse med atgirder for att hindra ytterligare sprid-
ning av fororeningar.
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4.2 Vigs avfallsdeponi

4.2.1 Bakgrund

Vigs avfallsdeponi dr anlagd i ett tidigare grustag pa den vistliga delen av Sjilland
vid Stora Bilt. Deponin #r utformad for att kunna ta emot ca 1 miljon m’ férorenad
jord och det har utforts en riskbeddmning géllande fororening av grundvatten och
recipient i detta omrade (Bioteknisk Jordrens, 2000 och Soilrem, 2003). Risk-
bedomningen har fokuserat pa utloppet i den priméra recipienten, som &r Stora Balt
(ligger ca 1500 m nedstréms deponin) och grundvattenmagasinet direkt under de-
ponin. En lang rad &mnen har inkluderats i riskbedomningen, som i sin tur inklude-
rar ett antal scenarier for sluttdckning av deponin med varierande téthet.

4.2.2 Metodik
Arbetet med riskbedomningen har utgangspunkt i JAGG-modellen. Den har dock
modifierats pa flera punkter och anvénts pa ett annat sétt 4n som ursprungligen var
tankt. JAGG-modellen ér ett berdkningsprogram som har utarbetats i forbindelse
med den danska Miljostyrelsens vagledning kring riskbeddmning (Miljestyrelsen,
1998). JAGG-modellen &r utvecklad for att utfora enkla riskbeddmningar och for
att underlitta genomforandet av de berdkningsrutiner som ingéar i en riskbedémning
och mojliggora en grafisk presentation av bedomningsresultaten. Programmet ar
anvandarvianligt utformat sa att anvandningen kraver minimal datorkunskap och
mojliggdr att man sjélv kan komplettera med data.

I forbindelse med nuvarande projekt dr grundvattenmiljon och den ométtade
zonen mest relevanta. Programmet innehaller en riskbedomning for grundvatten
som é&r indelad i tre steg som gradvis nyanseras mer och mer.

Steg 1 inkluderar anvindandet av en killnéra utspadningsmodell, dir det riknas
med uppblandning i de 6versta 0.25 m av grundvattenmagasinet omedel-
bart under fororeningskéllan.

Steg 2 inkluderar anvindandet av en “’frén kéllan avldgsen” utspddningsmodell,
dér tjockleken pa uppblandningen i grundvattenmagasinet bestims av ett
avstand svarande till att grundvattnet har strommat ett ar, dock maximalt
100 m fran fororeningskéllan. Principen ar att desto ldngre grundvattnet
strommar, desto storre blir uppblandningstjockleken och detta leder till en
mindre fororeningskoncentration.

Steg 3 inkluderar effekten av adsorption och nedbrytning i grundvattenmagasinet i
bedomningen. D4 det &r svart att forutsdga nedbrytningshastigheten, bor
det alltid paga en 6vervakning av platsen, sa att den specifika nedbryt-
ningshastigheten kan bestimmas. Baserat pa 6vervakningsdata kan pro-
grammet berdkna nedbrytningshastigheten.
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4.2.3 Indata

Det har utforts en del féltundersdkningar i omradet i form av undersdkningsbrunnar
och hydrauliska test. Dessa undersokningar ligger till grund for en enkel koncep-
tuell geologisk modell och uppskattningar gillande hydrauliska forhéllanden i
grundvattenmagasinen. Avfallsdeponin har direkt hydraulisk kontakt med ett Gvre
grundvattenmagasin med relativt stor utstrickning, men med inhomogena hydro-
geologiska forhallanden. Grundvattenmagasinet bestar av sedimentdra avlagringar
av smiltvattensand varvat med andra sméiltvattenavlagringar och morénlera. Det
finns ett nedre grundvattenmagasin som inte forvéntas paverkas av deponin. Detta
baseras pa narvaron av méktiga och tickande ldgpermeabla lerlager mellan de tvé
magasinen. Strdomningen i det sekundéra grundvattenmagasinet ar riktad mot Stora
Bilt. Det forutsitts att det 6vre grundvattenmagasinet stracker sig homogent fran
deponin till recipienten Stora Balt.

4.2.4 Modellberédkningar

Det har utforts modellberédkningar for ett antal tungmetaller (8 st.) och ett antal
organiska foreningar (ca 40 st.). En berdkning har utforts omedelbart vid kdllan och
en berdkning vid utloppet vid slutrecipienten.

4241 MODELLERING VID KALLAN

Den killnéra utspadningsmodellen tar inte hansyn till adsorption, dispersion, ned-
brytning eller utspddande effekter. Det antas att det infiltrerande och perkolerande
vattnet blandas i de dversta 0.25 m av grundvattenmagasinet och den resulterande
koncentrationen bestdms enligt en enkel utspadningsekvation, se Ekv. 1 i Bilaga 3.
Denna ekvation anvénds i verkligheten for att bestimma den maximala koncen-
trationen pa infiltrationen ut frén grinsvirden for maximalt innehéll av det aktuella
dmnet i grundvattnet. Denna koncentration omriknas efterfoljande till ett maximalt
innehall av fast &mne i den deponerade jorden utifran genomforda urlakande tester.
Detta kan saledes direkt anvdndas som deponeringskriterium for jord.

424.2 MODELLERING VID RECIPIENTEN

Langre bort fran kéllan, vid recipienten, beréknas den resulterande koncentrationen
av fororeningskomponenter till foljd av utspadning i grundvattenmagasinet. Voly-
men grundvatten, dér det perkolerande vattnet spads ut, berdknas genom att be-
stimma ett teoretiskt uppblandningsdjup pa grund av dispersionseffekter. Beréik-
ningen baseras pa en grundvattentransport pd 1 ar eller maximalt 100 m, men an-
viands hér for ett avstand pa 1500 m. Den resulterande koncentrationen berdknas
enligt ekvation 2 redovisad i1 Bilaga 3.

Om det tas hinsyn till utspaddning kommer den resulterande koncentrationen att
spadas ut med det infiltrerande vattnet i omradet nedstrdms deponin enligt ekvation
3 redovisad i Bilaga 3. Effekten av adsorption och nedbrytning pa den resulterande
koncentration, har likasa inkluderats. Detta har skett genom att dels beddéma trans-
porthastigheten under hénsynstagande till adsorption och dérefter utfoéra en berak-
ning av nedbrytningen, dér halveringstiden &r bestdmd, se ekvation 4, Bilaga 3.
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4243 NUMERISK MODELL

I berdkningarna ovan produceras kritiska virden for ett antal organiska féreningar
géllande maximal koncentration av ett &mne i forhallande till standarden for gél-
lande jordart. Det har dérfor utforts en berdkning med anvéndning av en tva-
dimensionell numerisk stromnings- och transportmodell (MIKE SHE) f6r utvalda
kritiska &mnen. Modellen antar inte homogena forhéallanden for Ky-virden (se kapi-
tel 3.1) och anvander uppmaitta koncentrationer for de utvalda kritiska &mnena.

4.2.5 Resultat

Resultaten &r presenterade som tilldtna koncentrationer av kéllstyrkan och tillatna

koncentrationer av metallerna (inte utspadda). Berdkningarna har genomforts for

olika antaganden omkring pH och omkring olika typer av 6vertickning av deponin.
For metallerna i undersdkningen fas ett resultat som visas i Tabell 4-1. Som det

framgar hér dr det mycket stor spridning mellan min- och maxvérden.

Tabell 4-1 Tilldtna koncentrationer av undersckta metaller vid kallnara modellering

och modellering vid recipient (inklusive utspéadning).

Amne Kallnéra modellering Modellering vid recipient
[mg/kg] [mg/kg]

As, Arsenik 3,2-28 8,5-76

Cd, Kadmium 13-41 35-110

Cr, Krom 11 28

Cu, Koppar 7,7-57 19-140

Pb, Bly 82-135 220-340

Zn, Zink 13-420 34-1100

For de organiska &mnena som é&r inkluderade i undersdkningen har det utforts en
berdkning av den resulterande koncentrationen vid recipienten utifrdn antaganden
kring innehallet av olika &mnen i den deponerade jorden (niveau 1 jord, Miljeo-
styrelsen, 1998). For de &mnen som Overskrider gransvardena i grundvatten har det
berdknats en maximal tilldten koncentration for infiltrerande vatten som aterigen ar
omréknad till en koncentration (inte utspadd) hos den deponerade jorden. For de
kritiska &mnena presenteras resultaten i Tabell 4-2.

Tabell 4-2 Tillatna koncentrationer av utvalda organiska foreningar vid kallnara
modellering och modellering vid recipient (inklusive utspadning).

Amne Kallnara modellering Modellering vid recipient

[mg/kg] [mg/kg]

Trikloretylen 0,04 0,1

Tetrakloretylen 0,04 0,1

Tetraklormetan 0,04 0,1

Kloroform 0,04 0,1

Klorbensen 0,004 0,01
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Resultaten fran de numeriska modellberdkningarna presenteras som genombrotts-
kurvor for de utvalda &mnena i ett avstind pa 100 m nedstréms deponin.

0,000016
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S 0,00001 |
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Figur 4-1 Genombrottskurva for bensen 100 meter nedstroms deponin. Kriteriet for grundvatten-
kvalitet for bensen ar 0,001 mg/l, och éverskrids darmed inte.

4.2.6 Slutsatser

Det har utforts en riskbedomning i anslutning till anldggningen av en soptipp for att
ta emot fororenad jord. Bedomningen har omfattat nastan 50 &mnen, bade tung-
metaller och organiska foéreningar, och har inkluderat ett kéllndra omrade (grund-
vatten) och en recipient (havet).

Baserat pé ett relativt magert dataunderlag har det utforts en berdkning av till-
latna koncentrationer i den jord, som skall deponeras. Det har for de utvalda dmne-
na dven utforts en berdkning av stromnings- och transportférhallanden for att be-
stimma genombrottskoncentrationer for kritiska &mnen i en referenspunkt 100 m
nedstrdms deponin.

Metoden dr snabb och enkel och ger omedelbart de svar som kan laggas till
grund for ett godkdnnande av jord som skall deponeras. Modellberdkningarna &r
dock relativt enkla och vissa antaganden &r tvivelaktiga. Flera forhallanden kunde
med stor fordel ha undersokts ndirmare med mer avancerade metoder. Det magra
dataunderlaget begransar dock pa manga sétt en mer avancerad metodik. Forut-
sdttningarna géillande stationidra forhéllanden och homogenitet &r ytterst tvivelakti-
ga. For det forsta ér heterogeniteten i grundvattenmagasinet av ganska stor betydel-
se, badde vad géller miktighet, hydrauliska egenskaper, dispersivitet och hydraulisk
gradient. For det andra sé &r infiltrationen, gradienten och andra randfoérhéllanden
naturligtvis inte stationira. Bristen pa information kring dessa forhallanden bero-
ende pa ett mycket sparsamt matprogram gor det svart att dndra antagandena. En
fordel hade dirfor varit om dataunderlaget hade utokats med anvéndning av geofy-
sik kombinerat med ett antal brunnar for att undersoka tjockleken och utstrack-
ningen pa det 6vre grundvattenmagasinet. Detta hade inneburit att man skulle kun-
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na tillimpa en dynamisk tvé- eller tredimensionell grundvattenmodell for berdk-
ning av mer nyanserade flodes- och transportférhallanden. Detta kombinerat med
berikning av infiltrationens variation dver ett eller flera ar 6ver omradet, skulle ge
en bittre bild gillande utspddning i det dvre grundvattenmagasinet. Detta dr bara
ett urval gillande mdjliga forbattringar, se vidare i Bilaga 3.
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4 .3 Slutforvar av karnbransle

4.3.1 Bakgrund

Kérnavfall i Sverige hanteras av Svensk Kérnbréinslehantering AB, SKB. Inom
SKB’s program for forvaltning av anvént kdrnbrénsle, finns ett koncept géllande
den slutliga forvaringen, dar anvént kdrnbransle kommer att placeras i en gjut-
jérnsinsats inuti kopparkapslar. Dessa deponeras sedan i ett slutforvar i méttat gra-
nitiskt berg och pa ett ungefarligt djup av 500 m. Kapslarna omsluts slutligen av
bentonitlera. Denna metodik bendmns som KBS-3-metoden (SKB, september
2004).

Principiellt aterstar tva uppgifter i SKB’s program. Dessa dr lokalisera, bygga
och att driva i) det djupa slutforvaret (kan d4ven bendmnas djupforvar) och ii) en
inkapslingsanldggning, dir det anvdnda kérnbrinslet placeras i kapslar for depone-
ring i djupforvaret. SKB édgnar sig for ndrvarande &t mark/platsundersékningar for
ett mojligt djupforvar i kommunerna Osthammar (Forsmark) eller Oskarshamn,
forutsatt att berggrunden och andra relevanta forhallanden anses vara lampliga. En
ansOkan om att bygga ett djupforvar kommer, enligt nuvarande tidsplan, att goras i
slutet av ar 2008 (SKB, september 2004).

Nér SKB soker tillstdnd for att fa bygga inkapslingsanldggningen och djup-
forvaret kommer det att krdvas en analys med uppgift att utreda den langsiktiga
sikerheten for djupforvaret (SKB, september 2004). SKB:s senaste sikerhetsanalys
kallas SR-97 och publicerades 1999. Nista sikerhetsanalys SR-Can, som ér i fokus
i denna rapport, kommer att vara en del av underlaget till ansdkan om att fa bygga
inkapslingsanldggningen. Malet med SR-Can é&r att visa att de kopparkapslar som
ska forslutas i1 inkapslingsanldggningen kan ge ett djupforvar som uppfyller myn-
digheternas krav pa sékerhet. SR-Can ér alltsé en analys av djupforvarets sikerhet
— inte av sékerheten i inkapslingsanldggningen (www.skb.se).

Den metodik som tillimpas i denna sékerhetsanalys kan i korthet ségas besté av
att forsoka besvara ett antal fragor gillande vilka fordandringar forvaret kan tiankas
genomga med tiden, till f61jd av inre processer eller yttre paverkan. Vilka konse-
kvenser far dessa fordndringar for sikerheten? Utgangspunkten i sdkerhetsanalysen
blir att noggrant beskriva hur djupforvaret fér anvént kirnbréansle ser ut nér det har
byggts och forslutits. Darefter kommer forhallandena i forvaret att fordndras.
Manga forlopp ar oundvikliga och vissa har samband med hur grundvattnet strom-
mar. Fordndringar i klimatet kan hér ha stor betydelse. Alla dessa fragestéllningar
dr mojliga scenarier som tillsammans ska ge en rimlig bild av vad som kan tdnkas
intriffa i framtiden och vilka konsekvenserna blir for forvaret. Komplexiteten dkas
dessutom av att méanga processer och héndelseforlopp dr sammankopplade, vilket
leder till att matematiska modeller blir ett ovéarderligt verktyg i beskrivningen av
forvaret idag och tdnkbara scenarier i framtiden, dér vérsta mojliga fall far sétta
gransen géllande utformningen av kapsel och sékerhetsbuffert samt till att vilja den
lampligaste berggrunden (www.skb.se).

27



HALLBAR SANERING
Rapport 5534Datormodeller fér
fororeningsspridning fas 1

4.3.2 Metodik

Det forsta skedet i SR-Can-projektet ar att demonstrera den metodik som kommer
att tillimpas i forberedelse for den planerade ansdkan for inkapslingsanlédggningen.
Metodiken innefattar anvindandet av bade CPM-modeller (continuum porous me-
dium) och DFN-modeller (discrete fracture network) i olika skalor for att under-
soka grundvattenflddet och transporten av radioaktiva isotoper fran ett djupforvar
till biosfaren. Modelleringen maste ta hansyn effekterna av en variabel grund-
vattendensitet och dynamiska forlopp (transienter). Nyckelresultat fran model-
leringen kommer att vara grundvattenflode, flodesvagar och virden for parametrar
som beskriver transporten av de radioaktiva isotoperna lings flodesvégarna. Slutli-
gen kommer resultaten fran grundvattenmodelleringen att ingé i berékningar av de
radiologiska riskerna for méanskligheten.

For att demonstrera den foreslagna metodiken har en serie kopplade/nistlade
modeller etablerats med Serco Assurances’s CONNECTFLOW (SKB, september
2004). CONNECTFLOW ir ett verktyg for modellering av grundvattenfléde och
transport genom pordsa och spruckna media
(www.sercoassurance.com/ea/groundwater/conflow.htm).

Modellerna har etablerats pé tre olika skalor:

e enregional (~10 km) CPM-modell med deterministiska storskaliga
sprickzoner och hydrogeologiska egenskaper enligt den pagéende Fors-
mark version 1.1. Syftet med denna modell &r att studera transienter och
forse modeller p4 mindre skala med randforhallanden

e en lokal (~1 km) DFN-modell nistlad inom den regionala CPM-
modellen ovan for att berdkna langviga transportvigar, men dven for att
fanga de detaljerade transportvigarna omedelbart runt djupforvaret

e en CPM-modell for deponeringsschakt, EDZ (engineered damage zone)
och deponeringstunnlar nistlad inom en DFN-modell i kapselskala (10-
100 m). Denna modell anvénds for att utfora detaljerade berdkningar av
grundvattenfléde nérliggande till kapslar och EDZ.

Projektets fokus har varit att illustrera och testa metodiken for geosfaren for perio-
den efter forslutning (d.v.s. mellan nutid och 10 000 ar efter nutid) i syfte att gora
en riskbedomning (SKB, september 2004).

4.3.3 Indata

Indata som har anviénts i denna exemplifiering kommer fran Forsmark i Ost-
hammars kommun och benimns som Forsmark version 1.1. Dessa data &r prelimi-
néra och platsen undersoks for ndrvarande av SKB som en av kandidatplatserna for
ett KBS-3-forvar. Annu ir dock inte dataunderlaget tillriickligt for att tillata en
sikerhetsbedomning av Forsmark (SKB, september 2004).

Utifran dessa sprickdata har det i Forsmark version 1.1 etablerats en koncep-
tuell modell med beskrivning av sprickegenskaper. Datatolkningen som ligger
bakom denna modell dr primért baserad pa data fran ett borrhal, KFMO1A, vilket
forklarar tonvikten pa metodik och inte pa ett platsspecifikt koncept. Tanken ar
alltsa att anvénda data frdn Forsmark version 1.1 som en illustration av den fore-
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slagna metodiken och att genomfora en fullstindig studie ledande till berdkningar
for sikerhetsbedomning (SKB, september 2004).

Den konceptuella modellen beskriver en hierarki av sprickor pé olika skalor.
Hénsyn har tagits till tillimpbarhet for bade modellering av grundvattenfléde och
transport vid de olika skalorna for att ge en tillrdcklig representation av nyckelre-
sultat (SKB, september 2004).

4.3.4 Modellberakningar

Det dvergripande syftet dr att etablera en regional CPM-modell med en néstlad
DFN-modell kring djupforvaret for att bedoma transportvagar vid ett flertal tid-
punkter i ett transient flodesfélt. Perioden efter forvarets forslutning dr av intresse,
vilket motsvarar &r 2000-12000. Modellsimuleringar har utforts for denna period
(SKB, september 2004).

4341 REGIONAL CPM-MODELL

Angreppssittet har varit att med CONNECTFLOW etablera en regional CPM-
modell. For att parametersidtta CPM-modellen med den tillgdngliga sprickdatan i
Forsmark version 1.1, etablerades dven en regional DFN-modell med stokastiskt
genererade sprickor och identifierad deterministisk karakteristik. Den regionala
DFN-modellen har endast till syfte att uppskalera permeabiliteten for anvindning i
den regionala CPM-modellen (SKB, september 2004).

Modellomradets laterala granser sammanfaller med olika hydrologiska struktu-
rer. Det antas att de strukturer som anvinds som laterala grénser dven kan tillimpas
som grins for grundvattenflode och att de dr impermeabla. Modellen stracker sig
ner till ett djup pa 2300 m och lagerfoljden foljer topografin ner till ett djup pé 400
m. Dérefter ar lagerfoljden horisontell. Sprickzonerna nér ner till ett djup pa 2100
m. Lings modellens botten rader impermeabla forhallanden med en specificerad
salinitet. Inget grundvatten kan strémma genom denna rand, men salinitet kan pas-
sera genom diffusion. Tva olika randférhéllanden har anvénts for modellens 6vre
kant, en for regioner under havsniva och en for landomraden. Observera dock att
randforhéllandet hér varierar med kustlinjens migration. Berdkningselementen &r i
huvudsak 100x100x100 m. (SKB, september 2004).

Efter att ha definierat de drivande krafterna bakom grundvattenflodet har mo-
dellberdkningar for grundvattenflode utforts vid ett antal representativa tidpunkter.
Dérefter har det utforts transportberdkningar d.v.s. partikelsparningar i CPM-
modellen. For att demonstrera metodiken har 604 platser for kapselférvaring an-
vénts som startpunkter vid utslépp av partiklar. Partikelsparningen utférdes med ett
stromningsfalt berdknat for &r 2500 samt for &r 12000 (SKB, september 2004).

4342 NASTLAD CPM/DFN-MODELL

For att forbéttra representationen av flode och transport i den omedelbara regionen
som omger djupforvaret, har en del av den regionala CPM-modellen ersatts med en
lokal DFN-modell. DFN-modellen ticker ett omrade pa 3800x5200x1000 m som
inkluderar hela djupforvaret och regionala sprickor med en lingd pa 1000 m ner till
50 m. Lokala sprickor med en langd mellan 50 m och 12.5 m har inkluderats i ett
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60 m tjockt lager runt djupforvaret. Djupforvarets tunnelsystem har i DFN-
modellen beskrivits som vertikala sprickor. Inom DFN-modellen har det dessutom
i ett begrdnsat omréde nira tunnlarna gjorts en forfinad sprickspecifikation for att
forbattra representationen av den lokala partikeltransporten. Genom denna for-
battring kan partiklar sparas genom smaskaliga sprickor till intermediéra sprick-
system och storskaliga sprickor, in i de deterministiska sprickorna och slutligen in
och genom CPM-modellen (SKB, september 2004).

Kvasistationért flodestillstaind berdknas i den néstlade CPM/DFN-modellen
med anvidndandet av en salinitetsfordelning interpolerad frén en fullt transient
CPM-modell (tidigare etablerad i projekt utanfor SR-Can) vid ett antal olika tid-
punkter, ar 2500 och ar 12000 (SKB, september 2004).

4343 NASTLAD DFN/CPM-MODELL PA KAPSELSKALA

Syftet hér ar att konstruera en DFN-modell pé kapselskala nastlad med en CPM-
representation av tunnlar, deponeringshél och EDZ. For att demonstrera metodiken
har DFN-modellen begrinsats till en del av djupforvaret som innefattar 604 kapslar
och 14 tunnlar. Bentonitleran och kapslarna ér inte tydligt representerade. Istillet
tillimpas en lag konduktivitet vid dessa element. Modellen har en méktighet pa
100 m och ticker ett omrade motsvarande 590x410 m (SKB, september 2004).

CONNECTFLOW-modellen bestar av en CPM-modell som beskriver djup-
forvarets struktur inom en DFN-modell med sprickor ner till en ldngd pé 3.5 m som
skir kapslarna. Alla sprickor med en ldngd ldngre d4n 12.5 m har importerats fran
tidigare DFN-modeller. Extra sprickor med en langd mellan 3.5 m och 12.5 m har
inkluderats i ett 60 m tjockt lager mellan z=-370 och z=-430, vilket skapar dver-
ensstimmelse med modellerna pé storre skala. Vildigt f& kapslar &r helt isolerade
ifran spricksystemet (SKB, september 2004).

Det oversiktliga syftet for nista fas av SR-Can 4r att ta fram en metod som
mdjliggdr hansynstagande &t alla 5026 kapslar i djupforvaret (SKB, september
2004).

Modellen har anvénts for att berdkna grundvattenflode vid olika tidpunkter.
Modelleringen &r baserad pa stationdra berékningar, men randforhallanden 6ver-
forda frén den regionala CPM-modellen (transient) vid ldmpliga tidpunkter (SKB,
september 2004).

Efter berdkningarna av grundvattenfléde har partikelsparningar genom kapsel-
modellen utforts. Totalt har 604 partiklar frisldppts, en for vardera kapsel. Partik-
larna har spérats genom modellen till randen utifrén ett stromningsfélt berdknat for
ar 2500 samt ar 12000. Partikelsparingen har sedan i den regionala modellen om-
startats. Partiklarna har da haft den position de hade dé de lamnade kapselmodel-
len. Harifran har de sedan spérats genom den regionala modellen (SKB, september
2004).

4.3.5 Resultat

Den foreslagna metodiken forestéller sig anviandandet av modeller pa olika skalor
for att undersoka grundvattenflddet och transporten av radioaktiva isotoper fran ett
djupforvar till biosfaren. Modelleringen tar hansyn till effekterna av en variabel
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grundvattendensitet och av fordndringar i klimatforhéllande under perioden ar
2000-12000 efter forslutning av djupforvaret. Resultaten frén partikelsparningarna
pekar generellt pa att de storre, hogpermeabla och deterministiska sprickzonerna
har stor paverkan pé fordelningen av partiklarnas spridning och att de kan fungera
som en rutt ut ur modellen. Detta dr oberoende av modelltyp och tillimpad skala
och gemensamt for all modellering. Dérutover dr det naturligtvis skillnader 1 parti-
keltransporten och de olika skalorna reflekterar naturligtvis en varierande detalj-
grad i resultaten.

4.3.6 Slutsatser

Metodiken som har sammanfattats hér inkluderar den kompletta modellkedjan fran
sprickdata, analys och etablering av konceptuell sprickmodell, etablering av modell
for regional hydrologi till anvindandet av detaljerade nistlade modeller for att
berdkna riskerna pa olika skalor. Detta krivs av en sékerhetsbedomning. Meto-
diken har visat sig vara hanterbar och producerar realistiska och detaljerade for-
delningar av risker. Ett antal scenarier har beaktats vilket demonstrerar styrka och
flexibilitet i metodiken (SKB, september 2004).

Projektets fokus har varit att illustrera och testa metodiken som beskrivs ovan
och man har under arbetets géng tvingats till vissa approximeringar. Ett centralt
tema i all metodik géllande riskbedomningar &r hantering av olika typer av osiker-
heter. Viktigt ar att tydliggora vad man inte vet, att visa hur brister eller approxime-
ringar i dataunderlaget har hanterats och vad de betyder for sédkerheten. Den testade
metodiken visar ett hanterbart sétt att fordjupa sig i dessa osdkerheter och deras
innebord, vilket kan anvéndas for att skapa sdkerhetsmarginaler.
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5 Kvalitetssakring och
dokumentation vid modellering

Detta kapitel beskriver hur modellarbete bor dokumenteras och kvalitetssékras.
Genom att vara inforstddd med detta, tydliggors dven de krav som stélls vid an-
véndning av modeller vid en riskbedomning. Likasé behovet av att kunna kvantifi-
era osdkerheter i modellarbetet, som slutligen reflekteras i modellresultaten.

5.1 Introduktion

I anslutning till ett modellarbete skall det utarbetas en rapport som beskriver savél
modelleringsmetodiken som resultaten. Modellrapporten skall klart dokumentera
omfanget pa den nuvarande systemforstaelsen, kalibrerings- och validerings-
resultaten, samt betydelsen av osdkerheter gillande indata, parametrar, processer
och den konceptuella modellen.

Dokumentationen &r speciellt betydelsefull for konceptualisering, kalibrering
och simulering, men ocksa i anslutning till senare forfining eller uppdatering av
modellen. Det dr viktigt att rapporteringen vid dessa milstolpar beskriver begréins-
ningar i modellen och papekar mojliga l6sningar.

Sammanfattningsvis skall dokumentationen vara tillrackligt utforlig sa att man
vid ett senare tillfalla kan sétta sig in i modellarbetet och den fackméssiga grunden
géllande modellresultaten och dérefter vidareutveckla modellen och utfora nya
berdkningar.
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5.2 Upplagg for en modellrapport

En modellrapport skall innehélla foljande (Henriksen et al., 1998; Middlemis,
2000; Harrar och Henriksen, 1996; Laase et al., 2000):

Rapporttitel

Innehallsforteckning

Kapitel 1—
Sammanfattning

Kapitel 2 —
Introduktion

Kapitel 3 —
Teknisk metodik

Kapitel 4 —

Dataanalys, geologisk
karakteristik, etablering av
hydrogeologisk modell

Valj en titel som klart och tydligt férmedlar projektet, syftet och
modellresultaten.

Innehallsforteckningen skall vara standardiserad.

Innehaller:

En summering av modellens etablering, scenarier och resultat.
En kort beskrivning av hur modellen har utvecklats och dess de-
taljgrad.

En sammanfattning av osakerheter och begransningar i modellen
och forslag pa framtida Iésningar av dessa problem.

Innehaller beskrivning av syfte/mal med projektet, modellen och
krav pa modellnoggrannhet i specifika och kvantifierbara storlekar.
Introduktion till modellomradet och tidigare undersdkningar utférda
i omradet, samt beskrivning av vattenresursaspekter som satts i
fokus i omradet.

Innehaller aven figur som visar modellomradets utbredning.

Har ges en beskrivning av modellanvandningen och den metodik
som anvands.

Om en integrerad hydrologisk modell tillampas, beskrivs behovet
av olika indata samt utdata.

Motivering ges kring varfér olika delar i den hydrologiska cykeln
har valts att inkluderas respektive exkluderas i modelleringen.
Beskrivning av eventuell parameterestimering, optimering, Monte
Carlo metodik etc.

Motivering ges kring valet av modell(er) och berakningskoder.
Forklaring ges till val och arbete med enkel konceptuell modell
eller alternativa modeller.

Innehaller detaljerad information kring den hydrologiska tolk-
ningsmodellen och tillhérande hydrauliska parametrar for vattenfo-
rande och lagpermeabla lager inklusive uppskattningar av vatten-
balansférhallanden.

Kapitlet struktureras i féljande avsnitt med stor vikt pa visuell
presentation i figurer:

4.1 Geologisk modell:

(a) regional geologi

(b) stratigrafi

(c) speciella heterogenitetsférhallanden med vikt pa sprickor och
sandfickor till foljd av glacialtektonisk variabilitet och tektoniska
forhallanden, forkastningar i kalksten etc.

(d) analyser pa bakgrund av detaljerade karteringar med hjalp av
geofysik, borrloggar, seismik eller georadar. Presentation av geo-
logisk modell i tre dimensioner med hjalp av geologiska profiler,
tolkade geologiska lagergranser, utbredning, éver och underkant
av linser, 6versiktskarta med brunnar etc.
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4.2 Grundvattensystemet:

(a) antaganden gallande reservoarforhallanden, heterogenitet och
presentation av vald hydrostratigrafisk modell. Varje lager beskrivs
inklusive hydraulisk konduktivitet m.m. For varje lager skapas en
karta som beskriver maktighet.

(b) eventuella detaljer i den konceptuella modellen.

4.3 Hydrologiska avgransningar:

(a) randférhallanden i form av modellyta, drénering och vattendrag
beskrivs.

(b) yttre randférhallanden langs modellgransen beskrivs.

(c) definition av modellbotten.

4.4 Hydrologiska storlekar:

(a) parametrar for hydrauliska egenskaper (vertikal och horisontell
konduktivitet) for de olika geologiska typerna beskrivs baserat pa
provpumpningar, slug-tests eller erfarenhetsvarden fran andra
omraden.

(b) magasinskoefficienter och -tal beskrivs.

(c) lackagekoefficienter for utvaxling av vatten mellan grundvatten
och vattendrag/sjoar beskrivs.

4.5 In- och utstrémning/vattenbalans:

(a) tidsmassig och rumslig variation i nederbérd och avdunstning
inom modellomradet beskrivs.

(b) tidsmassig och rumslig variation i utstromningsférhallande inom
modellomradet beskrivs.

(c) beskrivning av nettonederbdrdens tidsmassiga och rumsliga
variation och antaganden gallande férdelning av nettonederbdrden
mellan grundvatten och ytvatten, eventuellt "bypass-flow” etc.

(d) 6vriga kallor till grundvattenbildning i omradet, t.ex. infiltra-
tionsanlaggningar m.m.

(e) vattenutvinning till vattenférsorjning, bevattning och industri i
omradet.

(f) grundvattenstréomning till vattendrag och interaktionen mellan
ytvatten och grundvatten.

(g) forhallande gallande grundvattenpotential och tidsmassiga
variationer i tryckniva utifran uppmatta nivaer.

(h) vattenbalans for modellomradet.

4.6 Vattenkvalitetsférhallanden:
(a) beskrivning av naturliga vattenkvalitetsférhallanden i utvalda
profiler.

4.7 Aldersdateringar:
(a) beskrivning av alder utifran sparamnesanalyser.

- Plan fér hantering av vattendrag och sjdar, omattad zon, densi-
tetsférhallanden i modellen.

- Skiss gallande avgransning av modellomrade och diskretisering
av mattad zon; horisontellt och vertikalt.

- Forslag till simuleringsperiod och diskretisering i tid.

- Plan for kalibrerings- och valideringsmetodik.

- Plan for osakerhets- och kanslighetsanalyser.

- Tidsplan, milstolpar och externa utvarderingar.

- Val av modellkod och verktyg fér databearbetning.
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Innehaller beskrivning av modellomrade, diskretisering, hydraulis-
ka parametrar, in- och utdata till vattenbalansen, randférhallanden
och val av kalibreringsmal/noggrannhetskrav.

6.1 Avgransning av modellomrade:
Beskrivning av UTM-koordinater for modellomradet och horisontell
och vertikal diskretisering av berakningslager.

6.2 Randférhallanden:
Yttre randférhallanden presenteras och forklaras i figur. Inre rand-
forhallanden beskrivs och presenteras i figur.

6.3 Zonering av hydrauliska egenskaper:

Motivera zoneringar med bakgrund pa geologi eller provpump-
ningsresultat och visa fordelningar grafiskt. Presentera konstanta
varden i tabellform. Ange ett ursprungligt varde och en realistisk
variation for varje modellparameter som férvantas inga i kalibre-
ringen.

6.4 Zonering av grundvattenbildning:

Presentera den anvanda zoneringen géllande grundvattenbildning.
Ange ett startvarde och realistsiska variationer for vardera zon
utifran en analys av dataunderlaget.

6.5 Presentation av eventuellt alternativa konceptuella modeller:
Om det har valts att arbetas med flera modeller.

6.6 Numeriska parametrar:
Beskriv de anvanda konvergenskriterierna, tidsstegen och 6vriga
numeriska parametrar som ingar i den anvanda modellkoden.

Innehaller beskrivning av kvantitativa kalibreringsmal, kvalitativa
mal och resultat fran kalibrering och kanslighetsanalyser.

7.1 Beskrivning av anvand kalibreringsmetodik och anvanda kvan-
titativa och kvalitativa kriterier:

Statistiska krav pa residualavvikelser i forhallande till tryckniva,
fléde och kvalitativa krav pa vardering i forhallande till potentialkar-
tor, flddeshydrografer och vattenkvalitetsdata. Anvandning av
“trial-and-error’-metod, inverterad metodik, kénslighetsanalyser
m.m.

7.2 Kalibreringsmal:

Presentera en lista pa de maldata som anvants vid kalibrering och
de data som planeras att anvandas vid valideringen. UTM-
koordinater, berakningslager eller z-niva anges for samtliga upp-
matta trycknivaer.

7.3 Kalibreringsjournal:

En beskrivning utférs i tabellform av de utvalda berakningar dar
vasentliga forandringar har gjorts utifran den konceptuella model-
len eller zonering av parametervarden.
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7.4 Kalibreringsresultat:

Kalibreringsresultat presenteras i form av:

(a) vattenbalans, inklusive tidsserier for utvalda komponenter och
arliga massbalanser for modellen som helhet och enskilda model-
lager.

(b) massbalansfel (numerisk I16sning, konvergenskriterium).

(c) presentation av residualvarden for tryckniva och fléden och
kalibreringsresultat i forhallande till statistiska mal.

(d) jamforelse mellan beraknad och uppmatt tryckniva.

(e) jamforelse mellan beraknat och uppmatt utbyte mellan grund-
vatten och ytvatten.

7.5 Resultat fran kénslighetsanalyser och inverterad modellering:
Beskrivning av de kalibrerade parametrarna i tabellform. Ange de
mest kansliga parametrarna. Ange vilka parametrar som har inklu-
derats i en inverterad kalibrering och resultaten darifran med
hansyn till uppskattade variationsintervall, uppskattade 95%-iga
konfidensgranser, resultat fran korrelationsmatriser m.m.

Ange metod och resultat frdn modellvalidering utifran "split-
sample’-test, "proxy-basin’-test eller "differential split-sample”-test.
8.1 Valideringsmetod:

(stationar och dynamisk modell)

8.2 Kvantitativ bedémning av valideringstesten:

Presentation av statistiska kalibreringsmal for valideringsdata
jamfort med kalibreringsresultatet med bakgrund av valideringsmal
och analys av residualvarden.

8.3 Semi-kvantitativ/kvalitativ vardering av valideringen:
Presentation av tidsserier for valideringsperioden (berdknad och
uppmatt fléde och tryck) samt kartor 6ver berédknade och uppmatta
tryck med hansyn till kvalitativa varderingar av valideringsresulta-
tet.

8.4 Alternativa parametrar:

Resultat gallande vattenkvalitet, aldersdateringar och eventuell
fororeningsspridning fran punktkallor jamférs med beraknad alder-
fordelning och féroreningsutbredning.

8.5 Jamforelse i forhallande till tidigare modeller for omradet:
Om det finns andra modeller i omradet kan det eventuell utféras
en jamforelse mellan resultat, forutsatt att bada modellerna ar
valkalibrerade och validerade.

Osakerheter och svagheter i modellen i férhallande till den kon-
ceptuella modellen, diskretisering, erfarenheter fran modellkalibre-
ring, validering och berakningar sammanfattas och forslag pa
I6sningar beskrivs med hansyn till saval datainsamling som framti-
da modellutveckling.

Resultat fran de utvalda berakningsscenarierna beskrivs i forhal-
lande till det valda referensscenariet. Vardering av osékerheter pa
berakningsresultaten.

10.1 Presentation av referensberakning:

Tryckniva, stromningsférhallande, nettonederbdérd, grundvatten-
bildning till olika magasin och vattenbalansférhallande presenteras
genom kartor och tidsserier. Presentation av andringar i évriga
simuleringsscenarier visas eventuellt i form av avvikelser fran
referensfallet.
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10.2 Berakningsscenarier:
Presenteras i tabellform och i figurer. Bearbetade tidsserier for
anvandning i scenarioberakningarna presenteras.

10.3 Resultat frdn berdkningsscenarier:

Grundvattenbildning presenteras utifran stationéra och/eller transi-
enta berakningar i form av ackumulativa sannolikhetsférdelningar

for modellomradet som helhet eller kartor som visar sannolikheter

pa 0.1, 0.5 och 0.9, pa sa satt att osékerheter gallande indata och
parametervarden byggs in i resultaten.

Resultaten fran modellarbetet sammanfattas. Rekommendationer
gallande scenarier och andra resultat fran modellarbetet beskrivs.

Det utarbetas en referenslista med relevant litteratur.

Sa mycket som mdjligt av den detaljerade informationen presente-
ras i bilagor, férutsatt att rapportens lasbarhet forblir tillrackligt god.

Valj en titel som klart och tydligt férmedlar projektet, syftet och
modellresultaten.

Innehalisférteckningen skall vara standardiserad.

37



HALLBAR SANERING
Rapport 5534Datormodeller fér
fororeningsspridning fas 1

6 Referenser

Abbott, M.B., Bathurst, J.C., Cunge, J.A., O'Connell, P.E., and Rasmussen, J.,
1986: An introduction to the European Hydrological System - Systeme Hy-
drologique Européen, SHE, 2: Structure of a physically-based, distributed model-
ling system. J. Hydrol., 87, 61-77.

Appelo, C.A.J, Postma, D., 1996. Geochemistry, groundwater and pollution. A.A.
Balkema, Rotterdam, Holland.

Bear, J. and A. Verruijt, 1987: Modeling Groundwater Flow and Transport. D.
Reidel Pub. Com., Dordrecht, Holland.

Bioteknisk Jordrens, 2000. Vig Specialdepot. Risikovurdering af de miljomeessige
konsekvenser for vandmiljoet. Rapport udarbejdet af DHI — Institut for Vand og
Milje.

Boesten, J.J.T.I. & van der Linden, A.M.A., 1991. Modelling the influence of

sorption and transformation on pesticide leaching and persistence. J. Environ.
Qual., 20, 425-435.

Burnett, R.D. and E.O. Frind, 1987: Simulation of contaminant transport in three
dimensions. 2. Dimensionality Effects. Water Resour. Res., 23(4), 695-705.

Camp Dresser and McKee, 2001. Evaluation of Integrated Surface Water and
Groundwater modeling tools. CDM Inc. Water Resources Research and Develop-
ment Program, February 2001. (http://www.dhisoftware.com/mikeshe/Reviews)

DHI Software, 2003. MIKE SHE Users Guide. DHI Water and Environment, DK -
2970 Hoarsholm, Denmark.

ESI, 2004. Command reference for Groundwater Vistas, version 4. Environmental
Simulations, Inc., Reynolds, PA 17569, USA.

Freeze, R.A., Cherry, J.A., 1979: Groundwater, Prentice-Hall, Inc., Englewood
Cliffs, N.J.

Harrar, W.G. och Henriksen, H.J., 1996. Groundwater model for Sneum-
Bramming-Holsted d. Aquifer System: setup and calibration. Rekvirent Esbjerg
kommune, forsyningsvirksomhederne och Ribe amtskommune. Mars 1996.

Henriksen, H.J., Troldborg, L.T., Knudby, C.J., Dahl, M., Nygaard, P., Jakobsen,
P.R. och Rasmussen, P., 1998. National Vandressource Model. Sjelland, Lolland,
Falster och Men. GEUS rapport 1998/109. www.vandmodel.dk

Hill MC, 1998. Methods and guidelines for effective model calibration. US Geo-
logical Survey, Water Resources Investigations Report 98-4005.

Kaiser-Hill, 2001. Mode! Code and Scenario Selection Report. Site-Wide Water
Balance Rocky Flats Environmental Technology Site. Kaiser-Hill Company, Feb-
ruary, 2001. (http://www.dhisoftware.com/mikeshe/Reviews)

38



HALLBAR SANERING
Rapport 5534Datormodeller fér
fororeningsspridning fas 1

Konikow, L.F. and D.B. Grove, 1977: Derivation of Equations describing Solute
Transport in Groundwater, US.G.S. Water Resour. Invest. 77-19.

Laase, A.D., Rumbaugh, J.O. and Anderman, E.A., 2000. Design, optimization and
evaluation of the Kansas city plant interception system. Report prepared by Oak
Ridge National Laboratory, Grand Junction, Colorado for Environmental Restora-
tion Program at the Kansas City Plant, U.S. Department of Energy. Kansas City,
Missouri. Februari 2000.

Lindberg, J., Olofsson, B., 1997: Risk for salt grundvatten — en studie med hjdlp av
GIS over delar av Norrtilje kommun. Rapport. KTH, Institutionen for Anldggning
och Milj6, Avdelningen for Mark och Vattenresurser.

Maidment, D.R. (editor), 1992: Handbook of Hydrology. McGraw-Hill Inc.

Madsen, H., 2003. Parameter estimation in distributed hydrological catchment
modelling using automatic calibration with multiple objectives. Adv. in Water
Resources 26.

Middlemis, H., 2000. Draft groundwater flow modelling guideline. Murray-Darling
Basin Commission. Aquaterra Consulting Pty Ltd. Western Australia. Project No.
125. Juli 2000.

Miljestyrelsen, 1998. Oprydning pd forurenede lokaliteter — Hovedbind.
Vejledning fra Miljestyrelsen (Danmark), no. 6, 1998.

Miljestyrelsen, 1998. Oprydning pd forurenede lokaliteter — Appendikser.
Vejledning fra Miljestyrelsen (Danmark), no. 7, 1998.

Rubin, Y., 2003. Applied Stochastic Hydrogeology. Oxford University Press.
(http://www.oup.com/pdf/019513804X 01.pdf)

Scheidegger, A.E., 1961: General theory of dispersion in porous media. Jour. of
Geophys. Research, Vol. 66, no. 10.

Singh, V.P. (editor), 1995. Computer Models of Watershed Hydrology. Water
Resources Publications, Colorado, USA.

SKB, september 2004. Groundwater flow and radionuclide transport modelling
using CONNECTFLOW in support of the SR-Can assessment. SKB R-04-61

SKB, augusti 2004. Interim main report of the safety assessment SR-Can. SKB
Technical Report TR-04-11

SKB, juni 2003. Planning report for the safety assessment SR-Can.Technical
Report TR-03-08

http://www.skb.se

Soilrem, 2003. Risikovurdering for Vig Specialdepot. Beregning af tilladelige
udslip og modelberegninger for depot. Rapport udarbejdet af DHI — Institut for
Vand og Milje.

39



HALLBAR SANERING
Rapport 5534Datormodeller fér
fororeningsspridning fas 1

Thunvik, R., Sokrut, N., 2002. ECOFLOW — ett verktyg for integrerad modellering
av yt- och grundvatten i avrinningsomrdden. Grundvatten nr 1/02.

Waterloo Hydrogeologic, 2004. Visual MODFLOW Pro reference manual. Water-
loo Hydrogeologic, Inc., Waterloo, Ontario, Canada.

US Army Corps of Engineers and South Florida Water Management District, 2002.
Central and South Florida Project. Comprehensive Everglades Restoration Plan.
B2 Hydraulics — Final Model Evaluation Report. EAA storage reservoirs — Phase
1. (http://www.dhisoftware.com/mikeshe/Reviews)

40



HALLBAR SANERING
Rapport 5534Datormodeller fér
fororeningsspridning fas 1

Bilaga 1 — Utvardering av
existerande modellsystem

1 Introduktion

Ett flertal existerande grundvattenmodeller (26 st.) har valts ut genom litteratur-
och Internetbaserade studier. Ménga utvecklare av mjukvara fér modellering pre-
senterar sina system for grundvattenmodellering genom hemsidor pa Internet. Ge-
nom att endast vilja kommersiella modellsystem har vi medvetet uteslutit punkt-
specifika modeller och modeller som endast &r tillgéngliga for den lokala utveckla-
ren. Detta har inneburit att ett flertal modellsystem som nyligen har framtagits eller
som &r under pagdende utveckling pé universitet’/hogskolor d&ven har uteslutits.
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2 Metodik

2.1 Urvalskriterier
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Ett antal modeller for har valts ut for vidare analys ut genom etablering av en
matris med fyra urvalskriterier. Anvéndandet av denna matris har mojliggjort en

relativt objektiv analys av de modeller som utvirderas. Tabell 1 beskriver utvirde-
ringskriterierna. Modellerna som ingar i en vidare analys har en utvirderingssum-
ma pé minst 15 och har ett rankingvarde pa minst 3 eller 4.

Tabell 1 Urvalskriterier vid utvardering av modeller for vidare analys.

Utvarderings-  Ranking
kriterier
Beskrivning 1 2 3 4
Tillganglighet Ny produkt — Kénd for vissa Kand for de Industristandard
okand for de potentiella flesta potentiella
flesta potentiella  anvandare anvandarna
anvandarna
Anvandarvan- Inget granssnitt Grundlaggande, Patentskyddat Omfattande och
lighet tillgéngligt inbyggt eller grafiskt anvan- modernt grafiskt
allmant doman- dargranssnitt anvandargrans-
baserat grafiskt tillgangligt snitt tillgangligt
anvandargrans-
snitt
Dokumenta- Inte tillganglig Liten Mattlig Omfattande
tion och
utbildning
Mojlighet att Inte kapabel att Kapabel att Kapabel att Fullt kapabel att
simulera simulera grund-  simulera mindre  simulera stora simulera milj6-
miljdkonse- vattenfléde och delar av miljo- delar av miljo- konsekvenspro-
kvenser transport av konsekvenspro-  konsekvenspro-  blem under
under svens-  reaktiva losliga blem under blem under svenska forhal-
ka forhallan- amnen i tre svenska forhal- svenska forhal- landen
den dimensioner landen landen
Anvandare / Platsspecifik Endast ett fatal Fler an 250 Anvands 6ver
spridning modell anvandare anvandare, men  hela varlden av
(mindre an 250) i ett begrénsat mer an 250
antal lander anvandare

2.2 Tillgangliga modeller

Ett stort antal modeller, fér simulering av flode i ométtad zon, grundvattenflode,
transport och transport av reaktiva &mnen, finns tillgdngliga pd marknaden. I ned-
anstaende tabell har de mest anvinda modellerna listats tillsammans med en be-
skrivning av deras huvudsakliga egenskaper.

Utvéarderingen av modellerna har utforts baserad pé information som samlats in
frén Internet. Viss information har varit svartillgénglig. Detta har inneburit att man
i vissa ifall tvingats till att gora vissa uppskattningar, t.ex. géllande antalet anvan-
dare av ett visst modellverktyg.
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Tabell 2 Lista over tillgangliga modeller samt urvalsmatris.

Namn Beskrivning Till- Anvan  Doku-  For- Anvan Total Kalla/referens
gang- dar- men- maga  dare/ sum-
lighet van- tation att sprid- ma
lighet och simu- ning
utbild-  lera
ning

Aquachem Geokemiska analyser och rapportering av vattenkvalitetsdata 3 2 3 1 3 12 Waterloo Hydrogeologic Inc., Canada

fran t.ex. férorenade brunnar. Inkluderar olika standardverktyg Groundwater & Environmental Catalog

for framstallning av diagram och figurer samt analyser. 2004. '

www.waterloohydrogeologic.com

WHI Unsat Kombination mellan fyra olika offentliga omradesmodeller — 3 3 4 3 3 16 Waterloo Hydrogeologic Inc., Canada
Suite SESOIL, VLEACH, VS2DT and PESTAN - for analys av endi- Groundwater & Environmental Catalog,

mensionellt fldde och transport genom den oméattade zonen. 2004.

www.waterloohydrogeologic.com

FEFLOW Finit elementmodell for simulering av markvatten och transport 3 3 4 4 3 17 WASY, GmbH, Germany

av losliga amnen, inklusive transport av reaktiva @mnen i den www._feflow.de

omattade och mattade zonen. Varierande densitetstransport

och varmetransport kan simuleras.
Visual Ett MODFLOW-baserat modellsystem for simulering av grund- 4 4 4 3 4 19 Waterloo Hydrogeologic Inc., Canada
MODFLOW vattenfléde och transport av I6sliga @mnen inklusive transport Groundwater & Environmental Catalog
Pro av reaktiva @&mnen (flera typer) och partikelsparning. Inkluderar 2004. '

MODFLOW, MODPATH, RT3D, MT3DMS och MODFLOW loohvd loai

SURFACT. www.waterloohydrogeologic.com
MODFLOW- Finit differensmodell fér simulering av integrerat flode i omattad 3 4 4 4 3 18 Waterloo Hydrogeologic Inc., Canada
SURFACT och mattad zon och transport av l6sliga amnen inklusive trans-

port av reaktiva amnen (flera typer) i olika faser och domaner.

Groundwater & Environmental Catalog,
2004.

www.waterloohydrogeologic.com
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Namn Beskrivning Till- Anvan Doku-  For- Anvan Total Kélla/referens
gang- dar- men- maga  dare/ sum-
lighet van- tation att sprid- ma
lighet och simu- ning
utbild-  lera
ning
FLOWPATH Il Tvadimensionell grundvattenmodell fér simulering av flode 2 3 3 1 2 11 Waterloo Hydrogeologic Inc., Canada
samt partikelsparning for analys av transport av I6sliga @mnen, Groundwater & Environmental Catalog
flodesvagar och tillstromningszoner (capture zones). 2004. ’
www.waterloohydrogeologic.com
FRACTRAN Tvadimensionell, finit elementmodell fér simulering av statio- 2 3 2 2 3 12 Waterloo Hydrogeologic Inc., Canada
nart grundvattenflode och transport av I6sliga @mnen i spruck- Groundwater & Environmental Catalog
en media. 2004 ’
www.waterloohydrogeologic.com
FRAC3DVS Finit elementmodell for simulering av omattat fléde och grund- 2 2 2 3 2 11 Waterloo Hydrogeologic Inc., Canada
vattenfléde samt transport i porés och sprucken media. Groundwater & Environmental Catalog,
2004.
www.waterloohydrogeologic.com
MIKE SHE Finit differensmodell fér simulering av omattat och mattat flode 3 4 3 4 4 18 DHI Water and Environment, Denmark
och transport, inklusive transport av reaktiva amnen (flera www.dhisoftware.com
typer) i tva domaner.
Risc Work- Mjukvara for simulering av transport av I0sliga @mnen inklusive 3 3 3 1 3 13 Waterloo Hydrogeologic Inc., Canada
Bench riskbedémning. Féljer US EPA -standard. Groundwater & Environmental Catalog,
2004.
www.waterloohydrogeologic.com
Visual Mjukvara for visualisering av miljddata, t.ex. fororeningsplymer 3 3 3 1 3 13 Waterloo Hydrogeologic Inc., Canada
Groundwater i tva och tre dimensioner samt diagram.

Groundwater & Environmental Catalog,
2004.

www.waterloohydrogeologic.com
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Namn Beskrivning Till- Anvan Doku-  For- Anvan Total Kélla/referens
gang- dar- men- maga  dare/ sum-
lighet van- tation att sprid- ma
lighet och simu- ning
utbild-  lera
ning
GMS Ett i princip MODFLOW-baserat modellsystem fér simulering 4 4 4 4 4 20 Environmental Modeling Systems Inc.,
av grundvattenfléde och transport av I6sliga amnen inklusive USA
transport av reaktiva amnen (flertal typer) och partikelsparning. WWW.ems-i.com
Inkluderar MODFLOW, MODPATH, RT3D, MT3DMS och
FEMWATER, SEEP2D, SEAM3D.
Groundwater Ett MODFLOW-baserat modellsystem for simulering av grund- 4 4 4 4 4 20 Environmental Simulations, Inc., USA
Vistas vattenflode och transport av I6sliga @mnen inklusive transport www.esinternational.com
av |6sliga amnen (flertal typer) och partikelsparning. Inkluderar
MODFLOW, MODPATH, RT3D, MT3DMS, MODFLOW-
SURFACT, PATH3D, SEAWAT och GFLOW.
AQUA3D Modell fér simulering av grundvattenfléde och transport av 3 2 2 2 3 12 www.scisoftware.com
l6sliga @mnen samt varmetransport i ett finit elementnat. www.vatnaskil.is
SUTRA Modell for simulering av oméattat-mattat grundvattenflode, 2 2 2 4 2 12 http://water.usgs.gov/nrp/gwsoftware/sut
transport av 6sliga &mnen inklusive variabel densitet, varme ra.html
och energitransport.
HST3D Modell fér transportsimulering av varme och losliga amnenitre 2 1 2 2 2 9 http://water.usgs.gov/software/ground_
dimensioner. water.html
FEMWATER Modell for simulering av tredimensionellt grundvattenfléde och 4 4 4 4 2 18 http://www.bossintl.com/html/femwater.h
transport av I6sliga @mnen, inklusive densitetsberoende flode. tml
DYNFLOW Modell for simulering av tredimensionellt grundvattenfldde. 2 2 2 2 1 9 http://www.dynsystem.com/system/dynfl
ow.html
SHETRAN Finit differensmodell fér simulering av oméattat och mattat floide 2 2 2 3 2 11 http://www.staff.ncl.ac.uk/geoff.parkin/S
inklusive partikelsparning | grundvattensystemet. HETRAN_background.htmi
ECOFLOW Modell fér analys av integrerat yt- och grundvattenflode. 1 1 1 2 1 6 Thunvik, R., Sokrut, N., 2002
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Namn Beskrivning Till- Anvan Doku-  For- Anvan Total Kélla/referens
gang- dar- men- maga  dare/ sum-
lighet van- tation att sprid- ma
lighet och simu- ning
utbild-  lera
ning

RiskVariabel- Modell fér riskbedémning av saltvattenintrangning. 1 1 1 1 1 5 Lindberg, J., Olofsson, B., 1997
metoden, RV-
metoden
Coup-modellen  Endimensionell modell for omattad zon. Tva kopplade differen- 1 1 1 2 1 6 KTH

tialekvationer for vatten- och varmefléde.
DarcyTools Finit volymkod baserad pa stokastiska spricknatverk (DFN — 1 1 2 3 1 8 http://www.skb.se/templates/skbiframe_

Discrete Fracture Network). __9394.aspx
Connect flow Finit elementkod for sprickflode, vilket kan férandras mellan 1 1 1 3 1 7 SKB

DFN (Discrete Fracture Network) och stokastiska kontinuum.
FracMan/MAFI  Finit elementkod for sprickflode (DFN — Discrete Fracture 1 1 1 2 1 6 SKB
Cc Network).
GEOAN Finit differenskod med en metod baserad pa stokastiska konti- 1 1 1 2 1 6 SKB

nuum.
JAGG- Kalkylprogram for modellberakningar baserade pa analytiska 2 2 2 1 1 8 Se Bilaga 1, kapitel 2.3.
modellen uttryck for utspadning
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2.3 Utvalda modeller for vidare utvardering

Baserat pé ovanstaende utvirdering, har nio modeller valts ut for vidare gransk-
ning: WHI Unsat Suite, FEFLOW, FEMWATER, Visual MODFLOW Pro, GMS,
MIKE SHE, Groundwater Vistas, FRACTRAN och MODFLOW SURFACT. Atta
av dessa modeller uppfyller urvalskriterierna. Vi har dock valt att 4ven inkludera
FRACTRAN-modellen for dess formaga att modellera sprucket medium. Vi Gver-
vigde dven att utesluta en av de tre MODFLOW-baserade mjukvarorna, Visual
MODFLOW Pro, GMS och Groundwater Vistas, eftersom de &r véldigt snarlika.
Vi har dock inkluderat dem alla for helhetens skull.

Testversioner eller fulla versioner av alla modellsystemen har inforskaffats for
installation. Modellerna har sedan testas genom att anvinda tillhérande manualer
och dvningar och/eller applicerats pa verkliga fall. Det var dock inte mdjligt att fa
tillgang till en testversion av FRACTRAN. All information kring denna modell har
darfor endast erhéllits genom reklamblad. Modellsystem beskrivs mer i detalj i
foljande kapitel. Beskrivningarna av modellerna har ursprung fréan tillverkare/-
litteratur. Nagon objektiv vardering eller &sikt kring modellerna har inte inklude-
rats.

I-7
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2.3.1 WHI UNSAT SUITE

WHI UnSat Suite &r ett fullt integrerat modellsystem som kombinerar de mest
populéra och anvinda modellerna for simulering av endimensionellt grundvatten-
fléde och fororeningstransport i den oméittade zonen (inkluderar SESOIL, VS2DT,
VLEACH, PESTAN och HELP-modellen). Dessa modeller har alla kompilerats
och optimerats for att anvindas som en ren Windowsapplikation och dr integrerad
med den grafiska modellmiljon i WHI UnSat Suite.

WHI UnSat Suite simulerar det vertikala och nedatriktade flédet av grund-
vatten och migrationen av upplosta fororeningar i grundvattnet genom en tunn
jordkolumn. Denna tunna jordkolumn bendmns som en modellprofil.

Varje modellprofil som skapas har olika numeriska krav beroende pé forhéllan-
dena vid platsen, tillgdnglig data och syftet med modelleringen. Uppbyggnaden av
modellens granssnitt medger en enkel miljo dar man snabbt kan etablera en endi-
mensionell modell f6r den ométtade zonen
(http://waterloohydrogeologic.com/software/whi_unsat suite/whi_unsat_suite _ov.h
tm).
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Figur 1 Exempel pa resultat fran WHI UnSat Suite
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232 FEMWATER

FEMWATER iér en tredimensionell grundvattenmodell baserad pé finit element-
metoden. Den kan anvéndas for att simulera flode och transport i bade den méttade
och ométtade zonen. Dérefter kan dessa tva kopplas samman for att simulera densi-
tetsberoende problem, t.ex. salinitetsintréngning.

GMS inkluderar ett grafiskt granssnitt for FEMWATER-modellen. Denna ver-
sion av FEMWATER, som stods av GMS, &r en modifierad version. Modifieringen
innebdr en koppling till transportmodellen LEWASTE som m&;jliggor transportmo-
delleringen som beskrivs ovan.

En av fordelarna med finit elementmetoden, som anviands av FEMWATER, éar
att modellrand och stratigrafiska enheter kan modelleras noggrant. Innebdrden av
att FEMWATER &aven simulerar flode i den oméittade zonen, ar att hela akviferen
modelleras och att kéllor/sankor direkt kan representeras i modellnit och modell-
rand. Nackdelarna med FEMWATER ir att systemet kriver arbetsminne, modell-
simuleringar kan vara tidskrdvande och att konvergens under simuleringens foérlopp
kan vara svérare att uppna.

GMS kan anvindas for att etablera komplexa FEMWATER-modeller. Den
konceptuella modellmetoden kan anvéndas for att forenkla modelleringsnét och
parametrar/randforhallanden. En rad av kraftfulla tredimensionella verktyg for
visualisering av modellresultat &r tillgdngliga inom modellsystemet. Dessa verktyg
inkluderar animeringar av resultat, tvirsektioner och plottar med isolinjer
(http://www.bossintl.com/html/femwater.html).
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Figur 2 FEMWATERSs granssnitt — ett exempel fran sjalvstudierna i GMS
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2.3.3 FEFLOW

FEFLOW ir ett avancerat tredimensionellt modellverktyg baserad pa finit ele-
mentmetoden. Modellsystemet erbjuder sofistikerade verktyg for analys och robus-
ta numeriska algoritmer. FEFLOW é&r utvecklad med ett anviandarvénligt grafiskt
granssnitt som erbjuder alla kvaliteter som &r nddvindiga for simulering av:

e transient eller stationért flode

e mittat och omittat flode

e densitetsberoende flode

e multipla grundvattennivaer

e masstransport och véirmetransport

e transport genom spricksystem.

FEFLOW ir ett fullt integrerat modellsystem som inkluderar alla nédvéndiga
verktyg for modellering av de mest komplexa modelleringsprojekt (Waterloo
Hydrogeologic, Groundwater and Environmental Software Catalog, 2004).

Fran beskrivningen av FEFLOW &r det dock oklart om transporten av 16sliga
amnen och biogeokemiska reaktioner dven ar aktiva i den omaéttade zonen.
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Figur 3 FEFLOWSs granssnitt — ett exempel fran sjélvstudierna
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2.34 MODFLOW (VISUAL MODFLOW PRO, GMS OCH GROUNDWATER
VISTAS)

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

MODFLOW hanterar ekvationer for floden i bdde 6ppna och slutna system/-
akviferer och simulerar ddrmed grundvattensystem under bade naturlig och méinsk-
lig pdverkan. MODFLOWSs grundmodell kan representera variationer hos de hyd-
rauliska egenskaperna i pordsa media, naturlig och artificiell vattenbildning, vat-
tenforing (t.ex. nederbordsinfiltration, infiltration fran eller vattenforing till vatten-
drag, grundvattenuttag eller aterforing via brunnar) och olika randférhallanden. En
akvifer indelas i ett ortogonalt nit av celler dér akviferens egenskaper och hydrolo-
gisk paverkan definieras i varje cell. I varje cells mittpunkt berdknas grundvattnets
tryck och variation. Randforhallanden kan definieras i varje cell (specifikt tryck,
specifikt flode eller ett tryckberoende flode). Flode in och ut ur modellen kan simu-
leras genom anvédndandet av externa kéll- eller sinktermer. Flode mellan celler
(bade horisontellt och vertikalt) berdknas genom Darcys lag. Ett flertal textbasera-
de och grafiska verktyg for analys och bearbetning av indata och resultat finns
tillgéngliga.

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

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

e Vattendrag-"routing”-modul: denna modul 4r en forlingning av vatten-
dragsmodulen. Det dr ingen riktig modell for simulering av flode i vat-
tendrag. Snarare ar det ett berdknande program som kontrollerar flode i
en eller flera vattendrag som interagerar med grundvattnet. Om vatten-
méngden 1 vattendraget &r lika med noll, da hindras foljaktligen infiltra-
tion. Programmet tillater tva eller flera bifloden att sammanf6ras till ett
vattendrag dir flodet &r summan av flodet i1 respektive biflod. Program-
met tilldter dven diversion fran vattendrag (Prudic, 1989; ESI, 1999).
Modulen inkluderar d4ven en begransad mdjlighet att berékna transienta
vattennivaer i ett vattendrag baserad pd Mannings ekvation och en rek-
tangular tvérsektion.

o Sjomodul: denna modul dr baserad pa ovanstiende modul. Det innehaller
rutiner for att berdkna vattenbalans for en sjo som stricker sig ver
ménga grundvattenceller. Modulen uppdaterar vattennivén i sjon, voly-
men och arealer som ett resultat av den berdknade vattenbalansen. Detta
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program &r av véirde vid prognostisering av effekten hos vattenkroppar
vid underjordisk paverkan, t.ex. uppumpning av vatten eller gruvdrift
(HIS GEOTRANS, 1999; Merit och Konikow, 2000).

Flodessimuleringar kan kopplas till program for transportmodellering av 1osta &m-
nen (t.ex. MOC3D, RT3D och MT3DMS) och program for partikelsparning (t.ex.
MODPATH). Eftersom MODFLOW ir erkidnd som en standard inom grundvat-
tenmodellering, har manga verktyg for analys och bearbetning av indata och resul-
tat utvecklats for anvandning tillsammans med MODFLOW. Bland de mest kénda
finner vi Groundwater Vistas, Visual MODFLOW och GMS (Groundwater Model-
ling System). De flesta av dessa program inkluderar d4ven anvéndandet av GIS i
hantering och bearbetning av indata till MODFLOW samt kopplingar till trans-
portmodellerna nimnda ovan (Camp Dresser och McKee, 2001).

Fon| ST =W " i [= ST E L LA LR

Figur 4 Visual MODFLOWSs granssnitt — ett exempel fran sjalvstudierna i Visual MODFLOW
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2.3.5 MIKE SHE

MIKE SHE ir ett integrerat hydrologiskt modellsystem som simulerar hela mark-
delen av den hydrologiska cykeln. MIKE SHE &r darfor inte enbart en tredimen-
sionell, numerisk grundvattenmodell. Den inkluderar 4ven numeriska modeller for
avdunstning, ytavrinning, omaéttat flode, transport av 16sliga &mnen, geokemi, jord-
bruk. MIKE SHE kan dven kopplas till vattendragsmodellen MIKE 11 och rérmo-
dellen MOUSE f{6r en fullt numerisk modell for integrerade modellstudier mellan
ytvatten/grundvatten och dréneringssystem/grundvatten. MIKE SHE erhaller kon-
tinuerligt utmarkta betyg vid oberoende utvarderingar
(http://www.dhisoftware.com/general/Wateres Overview.htm).

MIKE SHE ar mycket mer dn bara ett anvéndargranssnitt for en grundvatten-
modell. MIKE SHE ar en komplett modellmilj6 som tillater anvdndaren att inklu-
dera de hydrologiska processerna i markdelen oberoende av varandra med stor
flexibilitet. Anvindargranssnittet tillater en snabb etablering av en konceptuell
modell — helt oberoende av den numeriska modellen. Den datacentrerade metodi-
ken tillater anvindaren att utforska resultatens kanslighet i férhallande till model-
lens 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 pa olika skalor, anpassas efter modelleringsprojek-
tets behov

o cffektiv — enkla och avancerade processbeskrivningar kan kombineras
efter modelleringens behov och tillgénglig berdkningskapacitet

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

e accepterad — anvénd for hundratals konsult- och forskningstillimpningar
vérlden 6ver.

MIKE SHE inkluderar moduler for:

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

¢ simulering av tvAdimensionell 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

o simulering av sofistikerad bevattning, applikation styrd av vattenun-
derskott

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

e AUTOCAL - ett generaliserat verktyg for estimering av parametrar och
kénslighetsanalyser.
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Ovanstiende moduler ér tillgéingliga i olika komplexitetsgrader (DHI Water &
Environment, Modeling the World of Water, Product Catalog 2004).

Moduler for simulering av transport av 16sliga &mnen, inkluderande reaktiva pro-
cesser, finns tillgdngliga for analyser av integrerade problem (ytvatten, ométtad zon
och grundvatten).
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Figur 5 MIKE SHEs granssnitt — ett exempel fran sjalvstudierna i MIKE SHE
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2.3.6 MODFLOW SURFACT

MODFLOW SURFACT ér baserad pA MODFLOW. Eftersom MODFLOW har
vissa begriansningar vid simulering av komplexa problem har tilliggsmoduler in-
kluderats for att forstarka simuleringsmojligheterna. MODFLOW SURFACT ér en
integration av dessa flodes- och transportmoduler.
MODFLOW SURFACT - egenskaper och fordelar:
utokar mojligheterna med fysisk modellering med MODFLOW till att d&ven inklu-
dera berdkningar for ométtad zon
o utokar MODFLOWs kapacitet och effektivitet géllande redan existerande
mdjligheter
o integrerar mojligheter for simulering av (masskonservativ och flera kom-
ponenter) fororeningstransport i existerande MODFLOW
o dynamisk tilldelning av arbetsminne vilket tilldter obegridnsade dimen-
sioner gillande problem
e modulstruktur tilldter vidare etablering av ytterligare simuleringsmdjlig-
heter for att erbjuda ett omfattande och mer generellt simuleringsverktyg
inom ramen for MODFLOW.

MODFLOW SURFACT — fororeningstransport — egenskaper:
noggranna, robusta och effektiva 16sningssystem for masskonservativ transport

e numeriska system, indata/resultat, cellstruktur och berdkningsparametrar
som &r fullt kompatibla med MODFLOW och MODFLOW SURFACT

o axiellt symetriska val for snabba analyser av avrivningsprov eller spartest

e rymmer upp till fem olika typer av fororeningar i en simulering, inklude-
rande forsta ordningens kedjereaktioner som kan utldsas pa grund av ra-
dioaktivt sonderfall (dmnesberoende) eller biokemiska transformationer
(beroende péa dmne och jordart)

e erbjuder val for linjar eller icke-linjar (Freundlich) jamviktsadsorption

e erbjuder tva, tre och fyra komponentsval géllande dispersion for olika
anisotropiska forhallanden. Under isotropiska forhallanden kollapsar val
tre och fyra till Scheideggers ekvation for dispersion (tvd komponenter)

o fasta val for losning av transport — uppstroms, central eller blandad vikt-
ning for effektiv 16sning eller TVD-system (Total Variation Diminishing)
for extremt noggranna, fysiskt korrekta 16sningar

o fullstdndigt hdnsynstagande till ovanstdende simuleringsval for berdk-
ningshastighet och minnesallokering.

NUMERISKA SYSTEM FOR TRANSPORT:

o finit differensdiskretisering (rumslig) som ar kompatibel med MOD-
FLOWSs system

e masskonservativa losningssystem baserade pa primitiva former av trans-
portekvationen

e TVD-system (Total Variation Diminishing) for fysiskt korrekta 16sningar
med anpassningsbar temporal viktning (mellan Crank-Nicholson och
fullt implicit) for maximal noggrannhet
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o val tillgdngliga for uppstroms, central eller blandad rumslig viktning

o val tillgdngliga for fullt implicit eller explicit tidsméassig diskretisering

e variabel tidsstegning for att forbattra stabilitet och konvergens

e inga numeriska svéngningar i tid eller rum eller numeriskt inducerade fel
1 massbalansen.

Bearbetning av indata for MODFLOW SURFACT ér enkel och f6ljer MOD-
FLOWs struktur. Transportsimuleringar anvénder sig av all data i MODFLOW och
duplicering av dessa data elimineras ddrmed. En extra uppséattning data inkluderan-
de alla transportparametrar dr nddviandig och randfoérhallanden skapas enkelt ge-
nom MODFLOWSs randdata (http://www.scientificsoftwaregroup.com/pages/).

Figur 6 MODFLOW SURFACTS granssnitt — varierande hydraulisk konduktivitet i en modell
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2.3.7 FRACTRAN

FRACTRAN ér en tvadimensionell finit elementmodell for simulering av stationért
grundvattenflode och tidsvarierande fororeningstransport i sprucken (separerade
sprickor), fullt méttad och pords media.

FRACTRAN inkluderar ett separat verktyg for bearbetning av indata
(PRLFRAC) for definition av egenskaper hos sprickor och porés media inom zoner
med olika fysiska egenskaper. Detta verktyg innehaller en slumpmaissig generering
av sprickor for definition av sprickegenskaper inom ett visst modellomréde. Speci-
ficerade sprickegenskaper inkluderar sprickdensitet, minimum ldngd och medel-
Oppning och varians.

Randforhallanden inkluderar specificerat tryck eller termer for konstant flode
medan killtermen inkluderar specificerad koncentration och specificerat flode..
Dubbla porositeter kan ocksa specificeras for att simulera effekterna av sprickflo-
de.

I motsats till andra sprickmodeller, s& modellerar FRACTRAN fléde och trans-
port genom bade separata sprickor och pordsa medium. FRACTRAN kan ocksa
modellera flode och transport i icke spruckna pordsa medium.

FRACTRAN anvénder sig av LTG (Laplace Transform Galerkin) finit ele-
mentmetod. Denna unika berdkningsalgoritm &r signifikant snabbare &n traditio-
nellt transienta masstransportmodeller eftersom de inte behdver den beréknings-
tidskrdvande tidsstegningen. Detta reducerar signifikant den genomsnittliga tid som
behovs for simulering av plymmigration dver hundra och tusenstals &r. LTGs be-
rakningssystem tillater ocksd grovre cellnit &n konventionella finit elementmodel-
ler for simulering av transport.

FRACTRAN inkluderar ett verktyg for bearbetning av resultat (POSTFRAC)
och en rutin (FTPLOT) for skapandet av grafiska resultat inkluderande konturlinjer
over hydrauliskt tryck och koncentration. Anvéndaren kan ocksa specificera en
niva/yta inom modellomrédet diar massflux kan berdknas. POSTFRAC och
FTPLOT kan ocksé anvindas for att kontrollera avstdnd mellan och placering av
sprickor fore en modellsimulering
(http://www.waterloohydrogeologic.com/software/software pdfs/fractrans.pdf).
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HALLBAR SANERING
Rapport 5534Datormodeller fér
fororeningsspridning fas 1

Jamforelse av grundlaggande egenskaper hos utvalda modellsystem.

Namn

Komplexitet

Variablers upplos-
ning i tid och rum

Berakningars upp-
I6sning i tid och rum

Randférhallanden

Praktisk anvand-
barhet

Dokumentation

Méjligheter till an-
vandarstod

WHI Unsat Suite

Simulerar enkelt
endimensionellt
flode i oméattad zon.
Stddjer vissa trans-
portméjligheter.

Beror pa den valda
modellen. Fran mer
eller mindre unifor-
ma flédesparamet-
rar till fullt (endi-
mensionellt) distri-
buerade paramet-
rar. Randférhallan-
dena (vattenbildning
och koncentration)
kan vara tidsvarie-
rande.

Beror pa den valda
modellen, fran
simulering av sta-
tionara floden till
transienta flodes-
och transportsimule-
ringar.

(in)flédesrand,
forhallande med
fasthallet tryck (som
det lagre randférhal-
landet for modell for
flode i omattad zon)
och olika koncentra-
tionsforhallanden.

Modellerna ar enkla
och kan anvandas
som ett dversiktligt
verktyg i olika
aspekter. Som
sadant ar anvand-
barheten stor.

Modellerna och
granssnittet ar
dokumenterade pa
en “on-line”-hjalp
som ger nédvandig
information.

WHI erbjuder bra
och kostnadsfritt
tekniskt stdd via
telefon och e-post.

GMS FEMWATER

Denna finita ele-
mentkod simulerar
problem, relaterade
till omattat flode och
grundvattenflode, i
ett finit elementsy-
stem. Densitetsbe-
roende fldde och
transport hanteras
ocksa. Modellsys-
temetkan darfor
karaktariseras som
komplext.

Rumsliga variabler
ar oberoende av
modellnatets repre-
sentation och mo-
dellen ar relativt
flexibel géllande
temporal distribution
av dynamiska vari-
abler. MODFLOW
skapades huvud-
sakligen som en
modell for simule-
ring av stationara
tillstand, men den
har méjligheter att
simulera aven
transienta forhallan-
den.

Beraknar fullt tredi-
mensionellt grund-
vatten. Ar dock
begransad till rek-
tangulara berak-
ningsceller i det
horisontala planet.
Tid ar indelad i lika
perioder (perioder
med samma akvifer-
tryck). Dessa perio-
der delas i sin tur in
i tidssteg.

Ar tillgéngliga i
grundvattenflédet
och transporttyp |, Il
och Ill. Svaga lan-
kar till vattendrags-
moduler som i sin
tur anses vara
randférhallanden for
grundvattenmodel-
len.

Modellsystemet har
bade avancerade
och anvandbara val,
men anvandbarhe-
ten anses generellt
vara liten p& grund
av svarigheter (och
programfel) i an-
vandargranssnittet.

Anvandarmanualer
ar tillgangliga liksom
vissa forskarrappor-
ter om anvandandet
av FEMWATER-
modellen. Mycket
bra dokumentation
for sjalvstudier.

EMS-I erbjuder bra
och kostnadsfritt
tekniskt stdd via
telefon och e-post.
EMS-I erbjuder
aktiva forum "on-
line”.
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Namn Komplexitet Variablers upplos- Berakningars upp- Randférhallanden Praktisk anvand- Dokumentation Majligheter till an-
ning i tid och rum I6sning i tid och rum barhet vandarstod
FEFLOW Detta modellsystem  Generellt kan alla Modellen simulerar  Alla typer av rand- Det finns ingen Modellsystemet ar WASY mijukvara

skiljer sig fran andra
grundvattenmodel-

variabler vara tids-
varierande, aven

bade stationdra och
transienta forhallan-

forhallanden hante-
ras. Troligtvis ar

Oversikt for indata.
Granssnittet gor det

mycket val doku-
menterat med

erbjuder bra tekniskt
stod via telefon och

ler eftersom den t.ex. hydraulisk den. Tid anges alltid  importfunktioner svart att hantera utmarkt teknisk e-post.

baseras pa en finit konduktivitet. Mo- i dagar fran ett visst  tillgangliga, menisa systemet — speciell dokumentation,

elementkod. Den dellen kan latt datum. Man kan inte  fall val dolda. for nyborjare. anvandarmanualer

numeriska koden férfinas inom vissa specificera datum. och sjalvstudier.

verkar ha hog stan-  omraden med ett

dard och erbjuder utmarkt verktyg for

bade mattat och cellhantering. Vari-

omattat flode samt abler ar kopplade till

densitetsberoende noder och t.ex.

flode och transport. brunnsdata maste

Sprickfldde och kopplas till en nod.

varmetransport

hanteras ocksa.
Visual MODFLOW  MODFLOW é&r en MODFLOW skapa- Beraknar fullt tredi- Ar tillgéngliga i Anses vara hog pa Anvandarmanualer USGS erbjuder
Pro grundvattenmodell des huvudsakligen mensionellt grund- grundvattenflodet grund av latt anvan-  ar tillgangliga liksom  begransat tekniskt

med svaga lankar
till den oméattade
zonen och ytvatten-
systemet. Modellen
hanterar komplexa
transportsimulering-
ar av l6sta amnen.

som en modell for
simulering av sta-
tionara tillstand,
men den har mojlig-
heter att simulera
aven transienta
forhallanden. All
rumslig data ar
modellberoende och
sadana modeller ar
inte sarskilt enkla att
forandra i fraga om
utbredning, cellstor-
lek, lokalmodeller
m.m.

vatten. Ar dock
begransad till rek-
tangulara berak-
ningsceller i det
horisontala planet.
Tid &r indelad i lika
perioder (perioder
med samma akvifer-
tryck). Dessa perio-
der delas i sin tur in
i tidssteg.

och transporttyp I, Il
och Ill. Svaga lan-
kar till vattendrags-
moduler som i sin
tur anses vara
randférhallanden for
grundvattenmodel-
len. Enkla funktioner
for uppskattning av
inflode.

darvanligt granssnitt
liksom zonerad
sammanstallning
gallande vattenba-
lans och balans for
|0sta amnen.

ett antal forskarrap-
porter om anvan-
dandet av
MODFLOW och
RT3D, RT3DMS
m.m. Bra dokumen-
tation for sjalvstudi-
er.

stéd med hansyn till
anvandning av
MODFLOW. WHI
erbjuder bra och
kostnadsfritt tekniskt
stdd via telefon och
e-post. Arliga servi-
ceavtal finns till-

gangliga.
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Namn

Komplexitet

Variablers upplos-
ning i tid och rum

Berakningars upp-
I6sning i tid och rum

Randférhallanden

Praktisk anvand-
barhet

Dokumentation

Majligheter till an-
vandarstod

FRACTRAN

FRACTRAN ar
konstruerad for
simulering av
sprickfldde och
komplexiteten
reflekterar detta
trots att det ar en
tvadimensionell
modell.

Flodesrelaterade
variabler ar statio-
nara variabler me-
dan indata for kon-
centration kan
variera i tid (och
rum).

Beraknar tvadimen-
sionellt stationart
grundvattenflode
och transient trans-
port. Finit element-
metod tillater flexi-
belt modellnat.

Randférhallanden
for flode inkluderar
typ I, Il och 1ll.

MIKE SHE

Grundvattenmodel-
len ar integrerad
med en endimen-
sionell modell for
den omattade zo-
nen, en tvadimen-
sionell modell for
ytvatten och en
endimensionell
modell for vatten-
drag. MIKE SHE
stodjer komplexa
transportmajlighe-
ter.

Rumsliga variabler
ar oberoende av
modellnatets repre-
sentation och mo-
dellen ar fullt flexibel
gallande temporal
distribution av
dynamiska variab-
ler.

Beraknar fullt tredi-
mensionellt grund-
vattenfléde. Ar dock
begransad till kva-
dratiska berak-
ningsceller i det
horisontella planet.
Fullt dynamiska
simuleringar med
flexibla tidssteg.

| grundvattnet ar
randférhallanden av
typ I, 1l och 1l till-
gangliga. Uppskatt-
ningar av infldde
kan beraknas ge-
nom integrering av
modeller for ytvat-
tenprocesser. Har
fullt dynamisk kopp-
ling till vattend-
ragsmodell.

Anses vara hdg
beroende pa den
hdga graden av
komplexitet och
modellens starka
fysiska grund. For
transienta problem
anses modellen
vara den basta av
de beprévade mo-
dellerna.

Anvandarnanualer
ar tillgéngliga liksom
manga forskarrap-
porter om anvan-
dandet av modellen.
Bra dokumentation
for sjalvstudier.

DHI Water and
Environment erbju-
der tekniskt stod
over hela varlden
och har en 24-
timmars “on-line”
service. Arliga
servicekontrakt
finns tillgangliga.
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Namn

Komplexitet

Variablers upplos-
ning i tid och rum

Berakningars upp-
I6sning i tid och rum

Randférhallanden

Praktisk anvand-
barhet

Dokumentation

Majligheter till an-
vandarstod

GMS MODFLOW

MODFLOW é&r en
grundvattenmodell
med svaga
kopplingar till den
omaéttade zonen och
ytvattensystemet.
MODFLOW stédjer
komplexa trans-
portmoéjligheter.

Rumsliga variabler
ar oberoende av
modellnatets repre-
sentation och mo-
dellen ar relativt
flexibel géllande
temporal distribution
av dynamiska vari-
abler. MODFLOW
skapades huvud-
sakligen som en
modell for simule-
ring av stationara
tillstand, men den
har méjligheter att
simulera aven
transienta forhallan-
den.

Beraknar fullt tredi-
mensionellt grund-
vatten. Ar dock
begransad till rek-
tangulara berak-
ningsceller i det
horisontala planet.
Tid ar indelad i lika
perioder (perioder
med samma akvifer-
tryck). Dessa perio-
der delas i sin tur in
i tidssteg.

Ar tillgangliga i
grundvattenflodet
och transporttyp I, Il
och Ill. Svaga lan-
kar till vattendrags-
moduler som i sin
tur anses vara
randférhallanden for
grundvattenmodel-
len. Enkla funktioner
for uppskattning av
infléde.

Modellsystemet har
bade avancerade
och anvéandbara val,
men anvandbarhe-
ten anses generellt
vara liten pa grund
av svarigheter (och
programfel) i an-
vandargranssnittet.

Anvandarmanualer
ar tillgangliga liksom
ett antal forskarrap-
porter om anvan-
dandet av
MODFLOW och
RT3D, RT3DMS
m.m. Bra dokumen-
tation for sjalvstudi-
er.

USGS erbjuder
begransat tekniskt
stéd med hansyn till
anvandning av
MODFLOW. WHI
erbjuder bra och
kostnadsfritt tekniskt
stod via telefon och
e-post. Arliga servi-
ceavtal finns till-

gangliga.
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Namn

Komplexitet

Variablers upplos-
ning i tid och rum

Berakningars upp-
I6sning i tid och rum

Randférhallanden

Praktisk anvand-
barhet

Dokumentation

Majligheter till an-
vandarstod

MODFLOW
SURFACT (Visual
MODFLOW Pro
interface)

MODFLOW
SURFACT méjliggor
integrerade ekva-
tionslosningar for
flode i omattad zon
och grundvattenflo-
de samt transport.
MODFLOW
SURFACT anses
vara en komplex
modellkod fér bade
flodes- och trans-
portsimuleringar.

MODFLOW
SURFACT skapa-
des huvudsakligen
som en modell for
simulering av sta-
tionara tillstand,
men den har mojlig-
heter att simulera
aven transienta
forhallanden. Alla
rumsliga data ar
modellberoende och
sadana modeller ar
inte sarskilt enkla att
forandra i fraga om
utbredning, cellstor-
lek, lokalmodeller
m.m.

Beraknar fullt tredi-
mensionellt grund-
vatten. Ar dock
begransad till rek-
tangulara berak-
ningsceller i det
horisontala planet.
Tid ar indelad i lika
perioder (perioder
med samma akvifer-
tryck). Dessa perio-
der delas i sin tur in
i tidssteg.

| grundvattnet ar
randférhallanden av
typ I, Il och Il till-
gangliga. Hanterar
ocksa ytvattendver-
svamning, orsakad
av Gverskott pa
nederbord och
ytavrinning, genom
att I6sa de fullstan-
diga flodesekvatio-
nerna for flode pa
ytan, i den oméattade
zonen och i grund-
vattnet.

Anses vara hog pa
grund av latt anvan-
darvanligt granssnitt
liksom zonerad
sammanstalining
gallande vattenba-
lans och balans for
I0sta amnen.

Anvandarmanualer
ar tillgangliga liksom
ett antal forskarrap-
porter om anvan-
dandet av
MODFLOW och
RT3D, RT3DMS
m.m. Bra dokumen-
tation for sjalvstudi-
er.

Utvecklarna av
MODFLOW
SURFACT - Hydro-
geologic Inc. erbju-
der begransat
tekniskt stod for
vissa versioner av
programmet. WHI
erbjuder bra tekniskt
stod via telefon och
e-post. Arliga servi-
ceavtal finns till-

gangliga.

Groundwater
Vistas MODFLOW

MODFLOW éren
grundvattenmodell
med svaga
kopplingar till den
omattade zonen och
ytvattensystemet.
MODFLOW stédjer
komplexa trans-
portméjligheter.

MODFLOW skapa-
des huvudsakligen
som en modell for
simulering av sta-
tionéara tillstand,
men den har mojlig-
heter att simulera
aven transienta
forhallanden.

Beraknar fullt tredi-
mensionellt grund-
vatten. Ar dock
begransad till rek-
tangulara berak-
ningsceller i det
horisontala planet.
Tid ar indelad i lika
perioder (perioder
med samma akvifer-
tryck). Dessa perio-
der delas i sin tur in
i tidssteg.

Ar tillgéngliga i
grundvattenflédet
och transporttyp |, Il
och Ill. Svaga lan-
kar till vattendrags-
moduler som i sin
tur anses vara
randférhallanden for
grundvattenmodel-
len. Enkla funktioner
for uppskattning av
infléde.

Modellsystemet har
bade avancerade
och anvandbara val,
men anvandbarhe-
ten anses generellt
vara liten pa grund
av den icke flexibla
strukturen vid mo-
delletablering.

Anvandarmanualer
ar tillgangliga liksom
ett antal forskarrap-
porter om anvan-
dandet av
MODFLOW och
RT3D, RT3DMS
m.m. Bra dokumen-
tation for sjalvstudi-
er.

USGS erbjuder
begransat tekniskt
stéd med hansyn till
anvanding av
MODFLOW. ESI
erbjuder bra och
kostnadsfritt tekniskt
stdd via telefon och
e-post.
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Tabell 4 Jamforelse av beskrivning av hydrologiska processer i de utvalda modellsystemen.
Namn Grundvattenfléde Fléde i oméattad zon Grundvatten inflode Randférhallanden i Sprickfléde Dranering
ytvatten
WHI Unsat Nej Ja Ja Ja, men enkla. Nej Ja —inkluderad i den
Suite omattade zonen, som ett
slags randférhallande.
GMS Ja Ja Enkel metod. Svaga kopplingar — Nej Definierad som ett fast-
FEMWATER randférhallanden. hallet tryck, resulterande
i ett utfléde fran model-
len.
FEFLOW Ja Ja Nej Svaga kopplingar — Ja Kan definieras som ett
randférhallanden. En linjesegment med rand-
integrering med DHIs forhallande av typ Il
fullt dynamiska vattend-
ragsmodell ar under
utveckling.
Visual Ja Nej Enkel metod. Svaga kopplingar — Nej Ja
MODFLOW randférhallanden.
Pro
FRACTRAN Ja - - - Ja, tvadimensionellt. -
MIKE SHE Ja Ja Fullt och dynamiskt Fullt och dynamiskt Nej — endast i makropo-  Ja, definierad bade som
kopplad till omattad zon kopplad till vattendrags- rer i omattad zon. dranering vid fasthallet
och flédesberakning. modell. tryck och dranering vid
fasthallet tryck kopplad
till ett linjart magasinsys-
tem.
GMS Ja Nej Enkel metod. Svaga kopplingar — Nej Ja
MODFLOW randférhallanden.
MODFLOW Ja Ja Enkel metod. Svaga kopplingar — Ja Ja
SURFACT randférhallanden.
Groundwater Ja Nej Enkel metod. Svaga kopplingar — Nej Ja
Vistas randférhallanden.

MODFLOW
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Tabell 5 Jamfoérelse av mojligheter for transportmodellering av 16sliga @mnen i de utvalda modellsystemen.

Namn Transport av Transport av Spricktransport Partikelsparning Randférhallanden  Densitetsberoen-  Transport av NAPLS och
|6sliga amnen i |6sliga amnen i de flode och reaktiva @amnen—  DNAPLS
grundvatten den omattade transport komponenters

zonen komplexitet
WHI Unsat Nej Ja Nej Nej Inflédesbildare Nej Enkel till komplex  Ja
Suite och fri dranering — men far hantera
samt fasthallet NAPLS och
tryck som den DNAPLS.
lagre randen.
GMS Ja Ja Nej Nej Alla sorter till- Ja Nej
FEMWATER gangliga men
svaga kopplingar
till ytvattenkom-
ponenter.
FEFLOW Ja Ja Ja Ja Alla sorter till- Ja Komplex Nej
gangliga men
svaga kopplingar
till ytvattenkom-
ponenter.

Visual Ja Nej Nej Ja, men huvud- Alla sorter till- Nej Komplex Nej

MODFLOW sakligen for fl6- gangliga men

Pro deslinjer under svaga kopplingar

stationara forhal- till ytvattenkom-
landen. ponenter.
FRACTRAN Ja Nej Ja Nej - Nej - Nej
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Namn Transport av Transport av Spricktransport Partikelsparning Randfoérhallanden  Densitetsberoen-  Transport av NAPLS och
|6sliga amnen i |6sliga amnen i de flode och reaktiva @amnen—  DNAPLS
grundvatten den omattade transport komponenters

zonen komplexitet

MIKE SHE Ja Ja Ja, en metod med  Ja, transienta Alla sorter till- Nej Mycket komplex. Nej

dubbel porositet simuleringar for gangliga men
beraknar trans- att bestamma svaga kopplingar
port av I6sliga tillstrbmningszo- till ytvattenkom-
amnen i sprucken  ner (capture ponenter.
media. zones), men svag

vid bestdmning av

flédeslinjer.

GMS Ja Nej Nej Ja, men huvud- Alla sorter till- Ja Komplex Nej

sakligen for fl6- gangliga men
deslinjer under svaga kopplingar
stationara férhal- till ytvattenkom-
landen. ponenter.

MODFLOW Ja (men stéds Ja (men stéds Ja Stdds troligtvis av  Alla sorter till- Ja Komplex Inkluderar upp-

SURFACT inte av Visual inte av Visual GVs granssnitt. gangliga men I6sning av NAPL

(Visual MODFLOWS MODFLOWS svaga kopplingar (stods inte av

MODFLOW granssnitt). granssnitt). till ytvattenkom- Visual MOD-

Pro interface ponenter. FLOWs grans-

(VM) snitt).

Groundwater Ja Nej Nej Ja, men huvud- Alla sorter till- Ja Komplex Ja

Vistas sakligen for fl6- gangliga men

deslinjer under
stationara forhal-
landen.

svaga kopplingar
till ytvattenkom-
ponenter.
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Tabell 6 Jamforelse av anvandargranssnitt hos de utvalda modellsystemen
Namn Generellt Anvandar- GIS-kopplingar Mojligheter for Kalibrering och Verktyg for be- Tillgangliga Transport av
vanlighet bearbetning av in-  verktyg for kans- rakning av vat- ekvationslosare I6sliga @mnen
och utdata lighetsutvardering  tenbalans och for simulering av och partikeltrans-
|6sliga @mnen grundvatten port
WHI Unsat Generellt verkar Ett trevligt litet Inga Anvandargrans- Inga Verktyg for be- Olika ekvations- Olika transport-
Suite anvandargrans- verktyg for upp- snittet stédjer rakning av vat- |6sare for flode i koder som ocksa

snittet enkelt att
anvanda och
olika (EPA) mo-
deller i systemet
har samma utse-
ende.

skattning av
endimensionellt
flode i den omat-
tade zonen och
transportmdnster
for olika amnen.

etablering av
enkla endimen-
sionella jordmo-
deller och presen-
terar resultat i
form av enkla
diagram. Det
finns aven en
funktion for rap-
portgenerering.

tenbalans och
|6sliga @mnen
finns inbyggda i
systemet.

omattad zon finns
tillgéngliga, t.ex.
Richards ekva-
tion.

hanterar NAPLS
och DNAPLS
finns tillgangliga.
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Namn Generellt Anvandar- GIS-kopplingar Mojligheter for Kalibrering och Verktyg for be- Tillgangliga Transport av
vanlighet bearbetning av in-  verktyg for kans- rakning av vat- ekvationslosare I6sliga @mnen
och utdata lighetsutvardering  tenbalans och for simulering av och partikeltrans-
I6sliga @mnen grundvatten port

GMS Olika granssnitt All indata ar Nara kopplingar Omfattande GMS stodjer flera  Inga verktyg har Tre olika ekva- Nara och anvéan-

FEMWATER erbjuds for modelloberoende till ArcView GIS verktyg for data- stokastiska ram- identifierats i tionsldsare finns darvanliga
FEMWATER men och cellstorleken och inbyggda bearbetning och verk. | form av anvandargrans- tillgangliga: “a kopplingar mellan
det mest omfat- och modellut- GIS-verktyg. uppbyggnad av verktyg for auto- snittet. point iterative flédes- och trans-

tande och kom-
pletta ar GMS
MODFLOW.
Beskrivningarna
for GMS
FEMWATER och
GMS MODFLOW
ar till viss grad
identiska.

bredningen ar
valdigt enkel att
féréandra nar en
konceptuell
modell har ska-
pats. Systemet
stodjer transienta
modeller.

geomodeller.
Trevliga presen-
tationsmojlighe-
ter, av in- och
utdata, t.ex. i form
av tvarsektioner
och stapeldia-
gram. Inkluderar
aven tvadimen-
sionell grafisk
presentation.
Enkelt verktyg for
tvadimensionell
bearbetning.

kalibrering inklu-
deras PEST och
UCODE. Verktyg
for att skapa
samstammiga
sannolikhetsmo-
deller och utféra
stokastiska simu-
leringar. Verktyg
for brunnsoptime-
ring, bade relate-
rade till grundvat-
tenuttag och
aterinfiltration av
dricksvatten finns
tillgangliga.

matrix solver” och
tva olika “precon-
ditioned conjuga-
te gradient”.

portmodell. Tran-
sienta simule-
ringar ar kompli-
cerade att utféra
och gors troligtvis
séllan med detta
program.
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Namn

Generellt

Anvandar-
vanlighet

GIS-kopplingar

Mojligheter for
bearbetning av in-
och utdata

Kalibrering och
verktyg for kans-
lighetsutvardering

Verktyg for be-
rakning av vat-
tenbalans och
I6sliga @mnen

Tillgangliga
ekvationslosare
for simulering av
grundvatten

Transport av
I6sliga @mnen
och partikeltrans-
port

FEFLOW

Generellt verkar
anvandargrans-
snittet aningen
svart att anvanda,
framfor allt for
nyborjare. Det ar
mycket svart att
fa en 6verblick
over komplexite-
ten och status
gallande data for
en modell.

Rumslig data ar
modelloberoende
med aspekt till
den konceptuella
geologiska mo-
dellen, som
enkelt kan andras
och darmed
enkelt skapa
férandring i
grundvattenmo-
dellen. Tidsvarie-
rande data hang-
er nara ihop med
modelluppstall-
ningen. Gréns-
snittet ar upp-
byggt i en UNIX-
miljé och konver-
terad genom en
Windowsemule-
ring. Mjukvara
och menyer har
darfor inte ett
utseende som ar
familjart for Win-
dowsanvandare
och kan darfor
ibland vara svart
att anvanda.

Genom databas-
menyn har an-
vandaren majlig-
het att importera
shp-filer (ESRI),
dBASE-filer och

ASCll-databaser.

Hjalpverktygen i
modellen inklude-
rar ett antal
funktioner for
inter- och extra-
polering med
syfte att skapa
ytor fran diskreta
data. Interpola-
tionsverktyg till
FEFLOW-
noderna finns
aven.

Inga saddana
verktyg finns
tillgangliga.

Enkla verktyg for
berakning av
vattenbalans och
I6sliga @mnen
finns inbyggda i
systemet.

Standardiésaren
ar en slags PCG
(preconditioned
conjugate gradi-
ent) men for
mindre problem
finns en direkt
ekvationslosare
tillganglig.

Ett antal I6sare
finns tillgangliga
for transportekva-
tioner inklusive
BiCGSTABP,
ORTHOMIN,
GMRES, CGS
och BiCSTAB.
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Namn Generellt Anvandar- GIS-kopplingar Mojligheter for Kalibrering och Verktyg for be- Tillgangliga Transport av
vanlighet bearbetning av in-  verktyg for kans- rakning av vat- ekvationslosare I6sliga @mnen
och utdata lighetsutvardering  tenbalans och for simulering av och partikeltrans-
I6sliga @mnen grundvatten port
Visual Generellt ar All data ar mo- ESRI gridfiler Verktyg for redi- Verktyget PEST Vattenbalans Ett antal ekva- Trevliga
MODFLOW anvandargrans- dellberoende och  (punkttema) och gering av celldata  for autokalibrering  beraknas med tionsldsare finns kopplingar mellan
Pro snittet enkelt att sadana modeller shp-filer samt och interpola- ar inbyggt i mo- verktyget Zone tillgangliga (PCG,  flodes- och trans-
anvanda och inte ar sarskilt Maplnfo gridfiler tionstekniker finns  dellen och kan Budget. Detta SIP, SOR, WHS portmodell. Sta-
okomplicerat i flexibla och enkla  kan anvandas tillgangliga. Enkla  anvandas for verktyg ar dock och AMG). tionara flodeslin-
manga aspekter. att forandra med som Overlagrings-  verktyg for speci-  bade flddes- och inte enkelt att jer kan simuleras
Det ar dock svart  hansyn till mo- filer samt som fikationer for transportsimule- anvanda och med MODPATH.
att fa en 6verblick  dellutbredning, indata. Det finns vattendrag och ringar. Verktyg for  nastan inte till- Transienta simu-
over komplexite- cellstorlek, lokal- aven en koppling  sjoar. brunnsoptimering, lampbart for leringar ar kom-
ten och status modeller m.m. Ar il Excel. bade relaterade transienta simule- plicerade att
gallande indata i huvudsak fram- till grundvattenut-  ringar. Vattenba- utféra och gors
for en modell. tagen for simule- tag och aterinfil- lansen kan pre- troligtvis sallan
ringar i stationart tration av dricks- senteras i enkla med detta pro-
tillstdnd men vatten finns diagram. gram.
transienta model- tillgangliga.
ler stéds aven.
Trevligt verktyg
for presentation i
tre dimensioner
och av tvarsek-
tioner.
FRACTRAN - - - - - - - -
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Namn Generellt Anvandar- GIS-kopplingar Mojligheter for Kalibrering och Verktyg for be- Tillgangliga Transport av
vanlighet bearbetning av in-  verktyg for kans- rakning av vat- ekvationslosare I6sliga @mnen
och utdata lighetsutvardering  tenbalans och for simulering av och partikeltrans-
I6sliga @mnen grundvatten port
MIKE SHE Generellt tillhor All data ar mo- ESRI gridfiler Avancerade Verktyget Ett flexibelt verk- En PCG2 ochen  Anvandargrans-
granssnittet en ny  delloberoende (punkttema) och inbyggda grafiska AUTOCAL for tyg for vattenba- SOR-l6sare finns  snitt for transport-
generation som och cellstorlek shp-filer kan redigeringsverk- autokalibrering ar  lansberakning; i tillgangliga. simulering ar
ar fullt integrerad och modellut- anvandas som tyg for redigering inbyggt i systemet olika perioder, tillganglig i en
med Windows- bredning samt Overlagringsfiler av en-, tva- och och kan anvan- hela modellen, aldre version av
verktyg. Modellen tidssteg redigeras samt som indata. tredimensionella das for stationara  vissa modellager MIKE SHE och
har ett linjart enkelt. Transienta  Koppling till en data samt tvadi- och transienta eller en lokal del har en svag
framatskridande simuleringar GIS-baserad mensionell tran- flodessimulering-  av modellen. Ett koppling till fl6-
under modelleta-  stdds utmarkt. geologisk redige-  sient data. Inklu- ar. balansverktyg for desmodellen. En
blering, som kan Anvandargrans- ring samt en derar aven rutiner transportberak- flexibel och tran-

vara svart att
overblicka for nya
anvandare. Er-
bjuder utmarkta
oversikter och
flexibla verktyg
for dataredige-
ring.

snitt for transport
av losliga @mnen
och dess koppling
till flcdesmodellen
ar svag. Presen-
tationsmojlighe-
terna ar moderata
men under ut-
veckling.

avancerad GIS-
baserad flodes-
raknare. Inbyggd
redigering for
shp-filer.

for interpolation.

ningar existerar
ocksa men stods
inte av anvandar-
granssnittet och
ar darfor svaran-
vant.

sient partikel-
sparningsmodul
finns tillganglig.
Resultat exporte-
ras direkt till shp-
filer.
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Namn Generellt Anvandar- GIS-kopplingar Mojligheter for Kalibrering och Verktyg for be- Tillgangliga Transport av
vanlighet bearbetning av in-  verktyg for kans- rakning av vat- ekvationslosare I6sliga @mnen
och utdata lighetsutvardering  tenbalans och for simulering av och partikeltrans-
I6sliga @mnen grundvatten port

GMS Generellt har All data ar mo- Nara kopplingar Omfattande GMS stddjer flera  Inga verktyg har Ett antal ekva- Trevliga

MODFLOW granssnittet delloberoende till ArcView GIS. verktyg for data- stokastiska ram- identifierats i tionslosare finns kopplingar mellan
manga funktioner, och cellstorlek Inbyggda GIS- bearbetnining och  verk. Autokalibre-  anvandargrans- tillgangliga, t.ex. flodes- och trans-
men &r for nyboér-  och modellut- verktyg for redi- etablering av ring utférs med snittet. PCG2, SIP, SOR  portmodell. Sta-
jaren svart att bredning férand- gering. geomodeller. verktygen PEST och GMG. tionara flodeslin-

tranga in i. Det
finns ingen linjar
arbetsgang under
modelletablering-
en och granssnit-
tet verkar inte
logiskt i alla
aspekter. Ett
antal programfel
uppstod vid
utvarderingen av
mjukvaran.

ras enkelt vid
etablering av en
konceptuell

modell. Transien-
ta modeller stods

av systemet.

Trevliga verktyg
for presentation
av tvarsektioner,
stapeldiagram
och in- och utdata
i tva dimensioner.
Enkelt verktyg for
redigering av data
i tva dimensioner.

och UCODE.
Verktyg finns for
att skapa sam-
stdmmiga sanno-
likhetsmodeller
och att kéra
stokastiska simu-
leringar. Verktyg
for brunnsoptime-
ring, bade relate-
rade till grundvat-
tenuttag och
aterinfiltration av
dricksvatten finns
tillgangliga.

jer kan simuleras
med MODPATH.
Transienta simu-
leringar ar kom-
plicerade att
utféra och gors
troligtvis sallan
med detta pro-
gram.
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Namn

Generellt

Anvandar-
vanlighet

GIS-kopplingar

Mojligheter for
bearbetning av in-
och utdata

Kalibrering och
verktyg for kans-
lighetsutvardering

Verktyg for be-
rakning av vat-
tenbalans och
I6sliga @mnen

Tillgangliga
ekvationslosare
for simulering av
grundvatten

Transport av
I6sliga @mnen
och partikeltrans-
port

MODFLOW
SURFACT (GV
eller VM)

Olika granssnitt
erbjuds for
MODFLOW
SURFACT och
bade Visual
MODFLOW Pro
och Groundwater
Vistas stodjer
MODFLOW
SURFACT. Vid
denna utvarde-
ring har grans-
snittet fran Visual
MODFLOW Pro
anvants.

All data ar mo-
dellberoende och
sadana modeller
inte ar sarskilt
flexibla och enkla
att forandra med
hénsyn till mo-
dellutbredning,
cellstorlek, lokal-
modeller m.m. Ar
i huvudsak fram-
tagen for simule-
ringar i stationart
tillstand men
transienta model-
ler stdds aven.
Trevligt verktyg
for presentation i
tre dimensioner
och av tvarsek-
tioner.

ESRI gridfiler
(punkttema) och
shp-filer samt
Maplnfo gridfiler
kan anvandas
som overlagrings-
fil samt som
indata. Det finns
aven en koppling
till Excel.

Verktyg for redi-
gering av celldata
och interpola-
tionstekniker finns
tillgangliga. Enkla
verktyg for speci-
fikationer for
vattendrag och
sjoar.

Verktyget PEST
for autokalibrering
ar inbyggt i mo-
dellen och kan
anvandas for
bade flddes- och
transportsimule-
ringar.

Vattenbalans
beraknas med
verktyget Zone
Budget. Detta
verktyg ar dock
inte enkelt att
anvanda och
nastan inte till-
lampbart for
transienta simule-
ringar. Vattenba-
lansen kan pre-
senteras i enkla
diagram.

Ett antal ekva-
tionslosare finns
tillgangliga, t.ex.
PCG4 och en
variant av New-
ton-Raphson.

Trevliga
kopplingar mellan
flodes- och trans-
portmodell. Tran-
sienta simule-
ringar ar kompli-
cerade att utfora
och gors troligtvis
sallan med detta
program.
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Namn Generellt Anvandar- GIS-kopplingar Mojligheter for Kalibrering och Verktyg for be- Tillgangliga Transport av
vanlighet bearbetning av in-  verktyg for kans- rakning av vat- ekvationslosare I6sliga @mnen
och utdata lighetsutvardering  tenbalans och for simulering av och partikeltrans-
I6sliga @mnen grundvatten port
Groundwater Generellt ar Mycket starka Kopplingar till Verktyg for redi- Stark stokastisk Groundwater Ett antal ekva- Nara kopplingar
Vistas granssnittet kopplingar mellan  ArcView GIS gering av celldata  del med multipla Vistas inkluderar tionslosare ar mellan flodes-
MODFLOW dialogbaserat och  cellnat och rums-  (shp-filer och och interpola- verktyg for mo- ett zonbaserat tillgangliga, t.ex. och transportmo-

liknar Visual
MODFLOW.

lig data samt
mellan perioder
av lika tryck och
transienta data.
Inte flexibel med
hansyn till férand-
ringar i cellstor-
lek, transienta
simuleringar,
lokalmodeller
m.m. Ar i huvud-
sak framtagen for
simuleringar i
stationart tillstand
men transienta
modeller stdds
aven. Inkluderar
ett anvandbart
verktyg for forfi-
ning och forskjut-
ning av modell-
nat.

konturlinjer).
Anvands bade for
Overlagring och
dataimport.

tionstekniker finns
tillgangliga. Enkla
verktyg for speci-
fikationer for
vattendrag och
sjoar.

dellkalibrering
och kanslighets-
analys. PEST och
UCODE stdds
liksom optime-
ringsverktyg for
aterféringsbrun-
nar och malnivaer
(tryck).

balansverktyg,
som dokumente-
rar in- och utfléde
och utbyte mellan
zoner. Nyligen
utvecklade verk-
tyg ar inte inklu-
derade i testver-
sionen av mjuk-
varan.

PCG2, SIP, LMG,
SOR och PCG4
(MODFLOW
SURFACT).

dell. Stationara
flodeslinjer kan
simuleras med
MODPATH och
PATH3D. Tran-
sienta simule-
ringar ar kompli-
cerade att utfora
och gors troligtvis
sallan med detta
program.
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Bilaga 2 — Ekvationer for flode och
transport av losliga amnen

1 Introduktion

Denna tekniska bilaga ar skriven som ett stdd till Bilaga 1 om existerande modell-
system.

Litteratur och uppsatser beskriver den fundamentala teorin kring grundvatten-
flode 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 mojliga l6sningstekniker beskrivs i denna tek-

niska bilaga.
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2 Grundvattenflode

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

0 oh 0 oh 0 oh oh

—(Kuw—=—)T—(Kyy—=—)T=—(K.—)-0=8— Ekv. 1

8x( Gx) ay( “yc?y) 82( 82) Q ot

dar

K. K, 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 tryckfordndring pa 1 m i en ku-
bikmeter av det pordsa materialet.

Tvéa speciella egenskaper hos denna enkla elliptiska ekvation bor noteras. Ekvatio-
nerna &r icke-linjdra vid forhallanden med fritt flode (Gppen akvifer) beroende pa
ndrvaron av en fri grundvattenyta. Magasinskoefficienten ar ingen konstant utan
kommer att pendla mellan tvé vérden, ett virde for bundet flode/grundvatten (slu-
ten akvifer) och ett viarde for fritt fldde/grundvatten (6ppen akvifer). Abrupta for-
andringar mellan de tvé storleksordningarna kan alltsé forvéntas for denna parame-
ter.

Denna ekvation omvandlas typiskt till en serie av finita differens- eller ele-
mentekvationer i grundvattenmodeller. Den finita differensapproximationen som ar
baserad pa en vattenbalans for en cell (finit volym) leder till en serie algebraiska
ekvationer:

_Aw
qp,i—‘/z + qp,i+‘/z + qp,j—‘/z + qp,j+‘/z + qp,k—‘/z + qp,k+‘/z - qout B At Ekv. 2
dér
qp ar potentiellt flode in i cellen 1,j,k
Gour ar flode ut fran cellen
Aw ar magasinskapacitet.

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

n+l
x

= CUA thrI EkV. 3
dar
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Cy ar konduktansen mellan nod i och nagon av de nirliggande
noderna j i horisontalriktningen
Ah ar tryckskillnaden mellan nod i och j.

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

Den horisontella konduktansen hérror fran det harmoniska medelvérdet av
konduktiviteten och det geometriska medelvardet 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 mattad lagertjocklek.

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.

A’
CK = Ekv. 5
A Zk + A Zk+1
2 Kz,k 2 Kz,k+]
dar
Az ar lagertjockleken.

Under slutna forhéllanden &r tryckskillnaden helt enkelt tryckskillnaden mellan
motsvarande noder. Ett specialfall uppstar ndr 6ppna celler dr niarvarande och kor-
rektionstermer maste introduceras.

Magasinskapaciteten berdknas av:

Aw _ S2(h" - Zmp) + S](Zmp - h"’l)

Ekv. 6
At At
dar
n ar tidssteg
S1 ar magasinskapaciteten vid starten av iterationen vid tidssteg n
S2 ar magasinskapaciteten vid iteration M.
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For slutna celler anges magasinskapaciteten som
S — AXZAZSart EkV 7

och for oppna celler anges magasinskapaciteten som
S = sz Sfree Ekv. 8

Kéllor och utloppstermer inkluderar allt utbyte mellan grundvattenzonen och om-
givningarna. I t.ex. MIKE SHE, som representerar en integrerad ytvatten- och
grundvattenmodell, ar foljande kéllor/utloppstermer relevanta:

e pumpning

o utbyte till vattendrag

o utbyte till markyta

o jterforing

e transpiration

e drénering

Dessa termer beror ocksa pa grundvattentrycket och andra olika tillstdndsvariabler,
som formar en komplex serie av ekvationer som skall 16sas simultant. Efter att ha
specificerat de initiella forhallandena och randférhéllandena, kan dessa ekvationer
l6sas iterativt genom att berdkna trycket i alla noder i varje modellager.

I1-4
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3 Flode i den omattade zonen

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

K
Ca_«//:g(Ka_w)+a__S Ekv. 9
ot 0z 0z 0z
dér
W ar trycket
K ar hydraulisk konduktivitetsfunktion (beroende pa vatteninnehall)

S ar kalla/utloppsterm (rotens upptag av vatten)
C= a%‘/’ ar jordens vattenkapacitet som relaterar vatteninnehall och tryck i
jorden.

Den styrande ekvationen for flode i den ométtade 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 dr inte 6verraskande eftersom den totala tvirsektions-
arean for flodet minskar allt eftersom porerna fylls med luft. Nér en mindre del av
porsystemet ar tillgangligt att transportera flode, blir flodet mer invecklat. Andra
anledningar kan forklara den starka minskningen, t.ex. en 6kning i vattnets viskosi-
tet ndr adsorptionskrafterna dominerar i relation till kapilldrkrafterna.

En genomgéng av olika metoder for att forutspd konduktivitetsfunktionen ater-
finns 1 litteraturen.

Forhéllandet mellan vatteninnehall 6 och tryckhdjd y beskrivs i en pF-kurva.
Jordens sammansattning, gillande textur och struktur, definierar generellt denna
kurva. Aven det organiska innehallet kan ha en paverkan pa detta forhillande. En
karaktiristisk egenskap hos pF-kurvan ar att tryckhdjden y minskar ganska snabbt
med vatteninnehall. Hystereseffekter kan uppsta och istéllet for att vara ett envér-
desbaserat forhéllande sa bestar y(0)-relationen av en rad kurvor. Jordens historik
géllande uttorkning och bldtperioder bestimmer den aktuella kurvan.

Richards ekvation 16ses ofta genom anviandandet av en fullt implicit formule-
ring och approximeringar av retention och hydrauliska forhéallanden.
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4  Transport i grundvatten

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

L L ED E}RC ij=123 Ekv. 10

t——| Dy
dér
c ar koncentration av det 16sliga amnet
R. representerar killor eller utlopp
Dj ar dispersionskoefficient (tensor)
Vi ar hastighet (tensor)

Den advektiva transporten bestims av vattenfloden (Darcy-hastigheter) som berék-
nas av en modell for grundvattenflode. For att kunna bestimma grundvattenhastig-
heten, divideras Darcy-hastigheten med den effektiva porositeten:

v = 4 Ekv. 11
0

dar

qi ar Darcy’s hastighetsvektor

% ar den effektiva porositeten hos medium.

Den matematiska formuleringen av dispersion av 16sliga &mnen foljer de traditio-
nella formuleringarna generaliserade till tre dimensioner. Denna formel utvecklas
under antagandet att dispersionskoefficienten &r en linjar funktion av medelhastig-
heten hos de 16sliga &mnena. I det tredimensionella fallet med godtycklig flodes-
riktning 1 en anisotropisk akvifer, innehéller dispersionstensorn Dj; nio element som
beror pa 36 dispersiviteter. Dispersionstensorn forenklas ofta till foljande:

Ekv. 12

D= [CZT(Vi + V§)+0£L Vi]/U

Do=lar (V24 V) +aviu

ny = (O(L - aT)VxVy/U = Dyx

sz = (aL - aT)Vsz/U = sz

Dyz: (aL _aT)Vsz/U:Dzy
dér
ar, Or ar longitudinella respektive transversella dispersiviteter for det

pordsa mediet.
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Dispersionstermen i ekvationen for advektion-dispersion star for spridandet av
16sliga &mnen som inte &r inkluderad i de simulerade medelflodeshastigheterna
d.v.s. advektionen. Darfor ar det tydligt att desto noggrannare man beskriver den
rumsliga variabiliteten i den hydrologiska regimen och om cellnitet &r tillrackligt
fint (d.v.s. variationerna i den advektiva hastigheten) s behover man tillimpa de
mindre dispersiviteterna i modellen. Nyligen genomforda forskningsprojekt, bade
analytiska och experimentella, har bestimt ett férhéllande mellan den rumsliga
variabiliteten hos hydrogeologiska parametrar och dispersiviteter. Trots detta ar det
fortfarande svart att tillga tillrdcklig kunskap om den rumsliga variabiliteten hos
t.ex. hydraulisk konduktivitet for att bestimma makrodispersiviteter applicerbara i
modeller for transport av 16sliga &mnen.

Detta dr den generella ekvationen for dispersionskoefficienter i ett isotropiskt
medium for godtycklig riktning av medelflode. Om medelflodesriktningen sam-
manfaller med en av axlarna i ett Kartesiskt koordinatsystem, forenklas uttrycket
for dispersionskoefficienter ytterligare (t.ex. om Vy och V, ér lika med noll, dd
kommer dven Dy, Dy, och Dy, att vara lika med noll). Vissa av de studerade mo-
dellerna for transportsimulering av 16sliga &mnen anvénder sig av mer komplexa
formuleringar av dispersionstensorn.

Kall/utloppstermen R, kan innehélla férdndringar i koncentration beroende pa
geokemiska reaktioner mellan de 16sliga &mnena och jordmatrisen eller kemiska
reaktioner mellan olika 16sliga &mnen (vid simulering av flera olika &mnen). I mo-
deller for transport av 16sliga &mnen beskrivs ofta sddana reaktioner i tilliggs-
moduler som berdknar sekventiellt tillsammans med advektions-dispersions-
modellen. Geokemiska reaktioner beskrivs ofta av makroparametrar sasom retarda-
tionskoefficienter och nedbrytningskonstanter. Sddana parameterviarden aterfinns
ofta 1 litteraturen for specifika &mnen under olika jordférhéllanden, men kan behd-
va kalibreras om koncentrationsmétningar har utforts. Ofta kan K4 och log Koy
anvéndas fOr att bestimma retardationsfaktorer.

Ett stort antal metoder anvénds for att 16sa advektions-dispersionsekvationen
for transport av 16sliga &mnen i grundvatten. Dessa metoder stricker sig fran fullt
explicita via egenskapsmetoder till fullt implicita metoder.
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5 Transport i den omattade zonen

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

foljande:
oc 0 0 oc
—=-—(ev.)+—| D= |+R. Ekv. 13
ot 0Oz ( ) 0z ( sz
dér
c ar koncentration av det 16sliga 4mnet
R, ar kall- eller sdnkterm
D ar dispersionskoefficienten
v, ar hastighet.

Den advektiva transporten bestdms av vattenflodet som berdknas i en modell for
den omittade zonen. Eftersom vattenflodet antas vara vertikalt sa begrénsas dven
transporten av upplosta dmnen till vertikal riktning. For att bestimma hastigheten
v,, divideras flédet med vatteninnehallet 6:

v: T Ekv. 14

Den matematiska formuleringen av dispersionen av 16sliga &mnen foljer formu-
leringen for grundvattenflode, men med ett linjart forhallande mellan dispersions-
koefficienten och perkolationshastighet (begransad till en dimension). Fér omaittat
flode beror (pé ett oként sétt) dispersiviteten pé vatteninnehallet, vilket ofta negli-
geras.

Olika Iosningstekniker kan appliceras for att bestimma transport av 16sliga dm-
nen i den ométtade zonen.
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6 Kallor och utlopp

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

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 hogre porositet 4n sprickorna.
En genombrottskurva har ofta en véldigt 1dng svans.

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

RC = ﬁs (Cm - Cim) EkV 15
dar

Ds ar en empirisk massoverforingskoefficient

Cm ar den 16sta koncentrationen i den mobila doménen

Cim ar den 10sta koncentrationen 1 den immobila doménen.

6.2 Sorptionsprocesser

Sorptionsprocesser ticker ett antal geokemiska och kemiska reaktioner sdsom ad-
sorption av 16sta &mnen till akvifermaterialets yta genom elektrostatiska krafter, sa
kallad “cation exchange”. Om dessa processer sker tillrdckligt snabbt jaimfort med
hastigheten pa vattenflodet, da kan de beskrivas av en jaimviktssorptionsisoterm.

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

Sorptionsprocesser som inte sker tillrdckligt snabbt jamfort med hastigheten pa
vattenflodet, maste beskrivas med en kinetisk sorptionsisoterm. Matematiskt kan
de tre jamviktssorptionisotermerna utokas att inkludera en kinetiskt kontrollerad
sorptionsprocess sa att en viss del av den sorberade materian forflyttas till en annan
del av jordmaterialet.
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Den linjdra sorptionsisotermen dr matematiskt sett den enklaste isotermen och kan
beskrivas som ett linjért forhallande mellan méngden av jordmaterialet sorberade
losliga &mnen och vattenkoncentrationen av 16sningen:

c=KaqcC 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 berékna K4 -
vérdena.

Ki=f, Ko Ekv. 17

dar
Joc ar det organiska kolinnehallet.

En vanligt anvéind term ar retardationsfaktorn (R) — som &r forhallandet mellan —
hastighet pé vattenfléde (v) och medelhastigheten hos l6sningen (v.) — kan anges
som:

v
R=L=1+Pb . Ekv. 18
Ve 0
Freundlich sorptionsisoterm ar en mer generell jamviktsisoterm, som beskriver ett
icke-linjart forhallande mellan méngden av adsorberade &mnen i jordmaterialet och
vattenkoncentrationen av 16sningen:

c = K;c" Ekv. 19

K; N ar konstanter.

Béde den linjira och Freundlich isoterm lider av samma fundamentala problem att
det inte finns ndgon 6vre grians géllande méngden av 16sliga &mnen som kan sorbe-
ras. | naturliga system hade man forvéntat sig att dér finns ett finit antal platser dér
sorption kan ske i jordmaterialet, d.v.s. det finns en dvre gréns gillande méngden
materia som kan adsorberas.
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”The Langmuir sorption isotherm” tar hinsyn till att det finns ett begransat antal
adsorptionsplatser i jordmaterialet. Nér dessa utrymmen ér fyllda, upphor adsorp-
tionen. Isotermen anges ofta enligt féljande:

1
- 4L Ekv. 20
c of B
eller
. Q,
;= P Ekv. 21
I + ac
dér
a ar en adsorptionskonstant som &r relaterad till bindningsenergi
S ir maximala méngden 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 halve-
ringstid. Den matematiska modellen for nedbrytning anges vanligtvis enligt foljan-
de:

86)
— = e Ekv. 22
( at reac. ﬂrej
dér
Uref ar referenskoefficienten for nedbrytningshastighet.
-ln 2

.= Ekv. 23
ﬂ ref i
dar
A 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 vattenin-
nehall 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 bestimmer till vilken utstrickning det tillgéngliga 4mnet tas
upp av vixter. Faktorn tar d&ven hinsyn till rotresistansen for att absorbera 16sliga
dmnen av olika storlek och kemisk karaktir. Matematiskt kan detta beskrivas enligt

foljande:
R = f. S8 ¢ Ekv. 24
dér
R, ar utloppstermen i ekvationen for advektion-dispersion
fe ar koncentrationsfaktorn
S dar rotens vattenupptag
c ar vétskekoncentrationen.

6.5 Monod-liknande reaktioner

Nackdelen med forsta gradens beskrivning &r att det inte finns ndgon begrénsning
gillande nedbrytningshastigheten; desto hdgre koncentration, desto hogre hastig-
het. Den monod-liknande nedbrytningsbeskrivningen tar hénsyn till att detta inte
alltid &r ett faktum. Detta beskrivs genom en reduktionsfaktor R ,0n04 SOm en funk-
tion av &mnets koncentration, c, enligt f6ljande ekvation:

k,c
RMonod = 0 Ekv. 25
K, +c
dar
ko ar en konstant
K, ar en “half-saturation” konstant.

Ekv. 25 ir ett sé kallat “mixed-order” uttryck, da den i det nirmaste beskriver for-
sta gradens oberoende av ¢ om c¢<<Kj, och en noll-gradens reaktion da c>>Kj,.

6.5 Geokemiska och 6vriga reaktioner

Manga andra kemiska, geokemiska eller biokemiska reaktioner kan forekomma
under transport av 10sliga &mnen i marken. Kopplingar till en reaktiv modell sésom
PHREEQE C syns ibland pé en projekt till projekt” basis. PHREEQE ér ett da-
torprogram framtaget av USGS (United States Geological Survey) for att modellera
geokemiska reaktioner. PHREEQE ér baserad pa en modell for parning av joner i
en 16sning vatten och kan berdkna pH, redoxpotential och masstransfer som en
funktion av reaktionsprocessen. Sammanséattningen hos 16sningar i jamvikt med
multipla faser kan ocksé beréknas i PHREEQE. Modellen kopplas samman med
transportmodellen som en icke-integrerad del och anvéndaren kan sjidlv bestimma
komplexiteten i de ingdende reaktionerna.
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Bilaga 3 — Exempel pa anvand-
ning av modeller vid riskbedom-
ning av fororeningsspridning i
grundvatten

1 Inledning

En riskbedomning géllande grundvatten skall anvéndas for att bedoma om en for-
orening i jord och/eller grundvatten ger ett oacceptabelt bidrag av féroreningar till
grundvattenresursen. Som grund till en riskbeddmning finns det ett antal fordefini-
erade kriterier gdllande grundvattenkvalitet. Dessa skall normalt uppfyllas i hela
grundvattenmiljon (Miljestyrelsen, 1998). Det foreslas att riskbedomningen utfors
under flera steg. Initiellt gors en enkel bedémning. Om denna bedémning inte till-
rackligt kan pavisa avsaknaden av risker s& utfors mer avancerade berdkningar. I
dessa berdkningar kan det inga fokus av adsorption, dispersion och nedbrytning av
fororeningar. Beddmningen kring grundvattnets paverkan anvénds dessutom till att
utfora en riskbeddmning i forhallande till recipienter (Miljostyrelsen, 1998).

Sverige eller Danmark saknar traditioner gillande anvéndning av numeriska
berdkningsmodeller i samband med riskbedomningar. Den priméra orsaken ir att
végledningen inom omrédet inte papekar detta. Den danska miljostyrelse papekar,
enligt ovan, att det genomfors en enkel bedomning och forst darefter mer avan-
cerade modellberdkningar utan att gé i detalj kring vad detta berdkningsmaéssigt
innebér. Det finns ofta inte en ekonomisk grund for att genomféra avancerade mo-
dellberdkningar, &ven om det i en senare fas visar sig kunna spara pengar i forbin-
delse med atgérder for att hindra ytterligare spridning av féroreningar.

Fa exempel finns darfor pa praktiska projekt. Tva utvalda projekt dar modelle-
ring har tillimpats vid en riskbedomning presenteras i féljande kapitel. Ett exempel
ar taget ifran Danmark géillande riskbeddmning av en avfallsdeponi och ett ifran
Sverige gillande risker kopplade till djupférvaring av anvént kdrnbréansle. Dessa
exempel har valts utifrdn 6nskan att inkludera ett omrade med sedimentéra avlag-
ringar och ett omrade med kristallin berggrund, da bada dessa typer av geologi
aterfinns i Sverige.

I1-1



HALLBAR SANERING
Rapport 5534Datormodeller fér
fororeningsspridning fas 1

2 Vigs avfallsdeponi

2.1 Bakgrund

Vigs avfallsdeponi dr anlagd i ett tidigare grustag pa den vistliga delen av Sjalland
vid Stora Bilt. Deponin #r utformad for att kunna ta emot ca 1 miljon m’ férorenad
jord och det har utforts en riskbeddmning géllande fororening av grundvatten och
recipient i detta omrade (Bioteknisk Jordrens, 2000 och Soilrem, 2003). Riskbe-
domningen har fokuserat pé utloppet i den priméra recipienten, som &r Stora Bélt
(ligger ca 1500 m nedstroms deponin) och grundvattenmagasinet direkt under de-
ponin. En lang rad &mnen har inkluderats i riskbedomningen, som i sin tur inklude-
rar ett antal scenarier for sluttdckning av deponin med varierande téthet.

2.2 Hydrogeologiska och andra fysiska forhallanden

Avfallsdeponin har direkt hydraulisk kontakt med ett 6vre grundvattenmagasin
med relativt stor utstrickning, men med inhomogena hydrogeologiska férhéllan-
den. Grundvattenmagasinet bestér av sedimentira avlagringar av sméltvattensand
varvat med andra sméltvattenavlagringar och morénlera. Det finns ett nedre grund-
vattenmagasin som inte forvéntas paverkas av deponin. Detta baseras pa niarvaron
av miktiga och tickande lagpermeabla lerlager mellan de tva magasinen.

Stromningen i det sekunddra grundvattenmagasinet ar riktad mot Stora Balt. Det
har utforts en del faltundersdkningar i omrédet i form av undersékningsbrunnar och
hydrauliska test. Dessa undersokningar ligger till grund for en enkel konceptuell
geologisk modell och uppskattningar géllande hydrauliska férhallanden i grund-
vattenmagasinen. Det forutsitts att det Ovre grundvattenmagasinet stricker sig
homogent frén deponin till recipienten Stora Bilt. De viktigaste parametrarna for
magasinet och andra fysiska forhallanden i omradet anges i Tabell 1.

Tabell 1 Parametervarden for grundvattenmagasin och deponi.
Parameter Varde

Hydraulisk konduktivitet K = 5e-4 m/s — 5e-5 m/s
Hydraulisk gradient | =0.005-0.01

Effektiv porositet 6=0.15

Maktighet (grundvattenmagasin) D=10m

Dispersivitet a=5m

Jordens fyllnad ps = 1.6 t/m3

pH pH=7

Organiskt innehall i grundvattenmagasinet Foc = 0.5%

Organiskt innehall i deponerad jord Foc =4.0%

Deponins area A =69.000 m2
Deponins bredd (vinkelratt mot strémnings- B=300m

riktningen)

Nettoinfiltration utan tackning N =250 mm/ar
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2.3 JAGG-modellen

Modellberdkningarna har utgdngspunkt i JAGG-modellen. Den har dock modifi-
erats pé flera punkter och anvénts pé ett annat sétt &n som ursprungligen var ténkt.

JAGG-modellen ér ett berdkningsprogram som har utarbetats i forbindelse med
den danska Miljostyrelsens végledning kring riskbedémning (Miljestyrelsen,
1998). JAGG-modellen &r utvecklad for att utfora enkla riskbedémningar och for
att underlitta genomforandet av de berdkningsrutiner som ingér i en riskbedomning
och mojliggora en grafisk presentation av bedomningsresultaten.

Berdkningsprogrammet kan anvéndas till att riskbedoma fororenade platser ut-
ifrdn den metodik som beskrivs i vigledningen vid aterstdllning av férorenade
platser. Programmet dr anvandarvianligt utformat sé att anvandningen krdver mini-
mal datorkunskap och mojliggdr att man sjélv kan komplettera med data. Pro-
grammet dr uppdelat i menyer, for vigledning in pad konkreta amnen.

I programmet finns det angivet fysiska och kemiska data for olika fororenande
dmnen och grinsvérden for jord, grundvatten och avdunstning. Vidare finns det en
hjalpfunktion till varje meny och mdjlighet att detaljstudera diverse mellanberik-
ningar.

Programmet innehaller foljande menyer:

o fugacitetsberdkningar, d.v.s. berikningar av jaimviktskoncentrationer
mellan gas-, jord- och vattenfas

e avdunstning till utomhus- eller inomhusluft

e produktion och konvektiv spridning av gas frén soptipp

o riskbeddmning av diffusa jordféroreningar i forhéllande till arealanvénd-
ning

o riskbeddmning av en jordférorening i forhallande till grundvattenresur-
sen

e fOroreningsspridning i den ométtade zonen

e berdkning av sannolikheten for att lokalisera en jordfororening.

I forbindelse med nuvarande projekt dr grundvattenmiljon och den ométtade
zonen mest relevanta. Programmet innehaller en riskbedomning for grundvat-
ten som &r indelad i tre steg som gradvis nyanseras mer och mer.

Steg 1 inkluderar anvéindandet av en kéllnéra utspiddningsmodell, dér det
riaknas med uppblandning i de dversta 0.25 m av grundvattenmagasi-
net omedelbart under féroreningskallan.

Steg 2 inkluderar anvindandet av en “fran kéllan avldgsen” utspddningsmodell,
dar tjockleken pa uppblandningen i grundvattenmagasinet bestims av ett
avstand svarande till att grundvattnet har strommat ett &r, dock maximalt
100 m fran fororeningskéllan. Principen ar att desto ldngre grundvattnet
strommar, desto storre blir uppblandningstjockleken och detta leder till en
mindre fororeningskoncentration.
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Steg 3 inkluderar effekten av adsorption och nedbrytning i grundvattenmagasinet i
bedomningen. D4 det &r svart att forutsdga nedbrytningshastigheten, bor
det alltid pagé en 6vervakning av platsen, sa att den specifika nedbryt-
ningshastigheten kan bestdmmas. Baserat pa dvervakningsdata kan pro-
grammet berdkna nedbrytningshastigheten.

For den ométtade zonen kan det i programmet ocksé utforas berdkning av &mnes-
spridning via transport av porvatten. Har kan koncentrationen pé porvattnet berak-
nas som en funktion av tid och djup. Da fororeningsspridningen i den ométtade
zonen endast kan beskrivas ofullstdndigt, skall resultaten tas med stora forbehall
och koncentrationer och speciellt genombrottstider skall endast tolkas som tenden-
ser. Programmet sérskiljer mellan &mnestransport vid en pulsméssig tillférsel och
dmnestransport med nuvarande d&mnestillforsel.

2.4 Modellberakningar

Det har utforts modellberdkningar for ett antal tungmetaller (8 st.) och ett antal
organiska foreningar (ca 40 st.). En berdkning har utforts omedelbart vid killan och
en berdkning vid utloppet vid slutrecipienten.

2.4.1 MODELLERING MED JAGG VID KALLAN
Den killnéra utspadningsmodellen tar inte hiansyn till adsorption, dispersion, ned-
brytning eller utspiddande effekter. Det antas att det infiltrerande och perkolerande
vattnet blandas i de 6versta 0.25 m av grundvattenmagasinet och den resulterande
koncentrationen bestdms enligt foljande ekvation:

AxxxNxCy+Bx025xkxixC
C = £

| Ekv. 1
AxN+Bx025xkxi
dir
Co ar kallkoncentrationen
C, ar bakgrundskoncentrationen

Ovriga parametrar framgér av Tabell 1 ovan.

Formeln anvénds i verkligheten for att bestimma den maximala koncentrationen pa
infiltrationen, Cy, ut fran gransvéarden for maximalt innehall av det aktuella &mnet i
grundvattnet (C,). Denna koncentration omréknas efterfoljande till ett maximalt
innehéll av fast &mne i1 den deponerade jorden utifran genomforda urlakande tester.
Detta kan saledes direkt anvdndas som deponeringskriterium for jord.

Vandringshastigheten och — tiden till recipienten bedéms likasé och det utfors
betraktningar omkring deponins “uttomlighet”.
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2.42 MODELLERING MED JAGG VID RECIPIENT

Lange bort fran kéllan berdknas den resulterande koncentrationen av fororenings-
komponenter till en f6ljd av utspddning i grundvattenmagasinet i ett bestimt av-
stdnd fran killan. Volymen grundvatten, dir det nedsipprande perkolerande vattnet
spads ut, berdknas genom att bestimma ett teoretiskt uppblandningsdjup pa grund
av dispersionseffekter. Ekvationen &r hirledd for en grundvattentransport pa 1 ar
eller maximalt 100 m, men anvénds hér for ett avstdnd pa 1500 m. Den resulteran-
de koncentrationen berdknas enligt foljande:

AxxxNxCy+Bxd, xkxixC
C, = - g

5 Ekv. 2
AxN+Bxd, xkxi

dar

d, ar uppblandningsdjupet och definieras enligt foljande:

d, :\/0.08><aL xV, xt =\/0.08><aL x L
dar

V, ar porvattenhastigheten
L ar avstandet till berdkningspunkten.

Om det tas hinsyn till utspaddning kommer den resulterande koncentrationen att
spadas ut med det infiltrerande vattnet i omradet nedstrdms deponin pé foljande

satt:
A xxxNxCy+((Bxd, xkxi+ 4, xN)xC,
C,,= - Ekv. 3
’ (4 +A4,)xN+Bxd, xkxi
dér
A, ar deponins areal
A, ar arealen mellan deponin och berdkningspunkten.

Effekten av adsorption och nedbrytning pa den resulterande koncentration, har
likasa dragits in. Detta har skett genom att dels bedoma transporthastigheten under
hénsynstagande till adsorption och dérefter har det utforts en berékning av ned-
brytningen under antagandet av en forsta gradens nedbrytningsprocess, dir halve-
ringstiden &r bestdmd. Hastigheten, Vi, for ett amne som adsorberas till jordmatri-
sen kan berdknas som:

14

=—Fr Ekv. 4
- 14+ 22Ky '

4
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Denna ekvation anvénds till att bestimma transporttiden, t, till den aktuella be-
ddmningsplatsen, varefter nedbrytningseffekter bestdms utifran foljande ekvation:

C =C,exp(—k xt,) Ekv. 5
dér
k ar nedbrytningskonstanten.

2.4.3 NUMERISK STROMNINGS- OCH TRANSPORTMODELL

Som det kommer att framgé av efterf6ljande text, sé ar det ett antal organiska fore-
ningar, som ger kritiska virden for maximal koncentration for fast &mne i forhal-
lande till standarden for géllande jordart. I en efterfoljande fas har det darfor utforts
en berdkning med anvindning av en tvadimensionell numerisk strémnings- och
transportmodell (MIKE SHE) for utvalda kritiska &mnen. Modellen antar inte ho-
mogena forhéllanden for K4-varden och anvander uppmétta koncentrationer for de
utvalda kritiska &mnena.

2.5 Resultat

Resultaten &r presenterade som tilldtna koncentrationer av kéllstyrkan och tillatna
koncentrationer av metallerna (inte utspddda). Berdkningarna har genomforts for
olika antaganden omkring pH och omkring olika typer av dvertdckning av deponin.

For metallerna i undersdkningen fas ett resultat som visas i Tabell 2. Som det
framgar hér dr det mycket stor spridning mellan min- och maxvérden och ytterliga-
re undersokningar av de fysiska forhallandena i omradet skulle klart kunna minska
denna spridning.

Tabell 2 Tilldtna koncentrationer av undersdkta metaller vid anvandning av kall-

nara och frén kallan avlagsen modell med utspadning

Amne Kallndra modellering Modellering vid recipient
[mglkg] [mg(kg]

As, Arsenik 3,2-28 8,5-76

Cd, Kadmium 13-41 35-110

Cr, Krom 11 28

Cu, Koppar 7,7-57 19-140

Pb, Bly 82-135 220-340

Zn, Zink 13-420 34-1100

For de organiska &mnena som dr inkluderade i undersokningen har det utforts en
berdkning av den resulterande koncentrationen vid recipienten utifrén antaganden
omkring kring innehéllet av olika &mnen i den deponerade jorden (niveau 1 jord,
Miljestyrelsen, 1998). For de &mnen som Overskrider gransvérdena i grundvattnet
har det beréknats en maximal tillaten koncentration av infiltrerande vatten som
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aterigen dr omréknad till en koncentration (inte utspadd) hos den deponerade jor-
den. For de kritiska &mnena presenteras resultaten i Tabell 9-3.

Tabell 3 Tilldtna koncentrationer av utvalda organiska féreningar med anvéand-
ning av kéallnéara och fran kéallan avlagsen modell med utspadning

Amne Kallnara modellering Modellering vid recipient
[mg/kg] [mg/kg]

Trikloretylen 0,04 0,1

Tetrakloretylen 0,04 0,1

Tetraklormetan 0,04 0,1

Kloroform 0,04 0,1

Klorbensen 0,004 0,01

Resultaten fran de numeriska modellberdkningarna presenteras som genombrotts-
kurvor for de utvalda &mnena i ett avstind pa 100 m nedstréms deponin.

0,000016
0,000014 -
0,000012 -
0,00001
0,000008 f
0,000006 -
0,000004 -
0,000002 -

0 T T T T T
2001 2004 2006 2009 2012 2014 2017 2020

Ar

Konc. (mg/l)

—e— Benzen-konc (mg/l) ‘

Figur 1 Genombrottskurva for bensen 100 meter nedstroms deponin. Kriteriet for grundvatten-
kvalitet for bensen ar 0,001 mg/l, och éverskrids darmed inte.

2.6 Slutsatser

Det har utforts en riskbedomning i anslutning till anldggningen av en soptipp for att
ta emot fororenad jord. Bedomningen har omfattat ndstan 50 &mnen, bade tungme-
taller och organiska foreningar, och har inkluderat ett kéllndra omrade (grundvat-
ten) och en recipient (havet).

Baserat pa ett relativt magert dataunderlag har det — med anvéndning av relativt
enkla berdkningsrutiner — utforts en berdkning av tillatna koncentrationer i den
jord, som skall deponeras. Det har for de utvalda &mnena dven utforts en berdkning
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av stromnings- och transportforhdllanden for att bestimma genombrottskoncentra-
tioner for kritiska &mnen i en referenspunkt 100 m nedstréms deponin.

Metoden &r snabb och enkel och ger omedelbart de svar som kan laggas till
grund for ett godkidnnande av jord som skall deponeras. Den kan dock relativt en-
kelt forbattras genom tillimpning av rekommendationerna i efterféljande kapitel.

2.7 Rekommendationer om ytterligare anvandning av beréknings-
modeller

Som det framgér av slutsatserna ar det relativt enkla modellberdkningar som ligger
till grund f6r riskbedomningen. Flera forhéllanden kunde med stor férdel ha under-
sokts ndrmare med mer avancerade metoder. Det magra dataunderlaget begrénsar
dock sjélvklart pd ménga sétt en mer avancerad metodik. Forutsittningarna gillan-
de stationéra forhallanden och homogenitet &r ytterst tvivelaktiga. For det forsta &r
heterogeniteten i grundvattenmagasinet av ganska stor betydelse, bade vad géller
maktighet, hydrauliska egenskaper, dispersivitet och hydraulisk gradient. For det
andra sé dr infiltrationen, gradienten och andra randférhéllanden naturligtvis inte
stationdra. Bristen pa information kring dessa forhéllanden beroende pa ett mycket
sparsamt méatprogram gor det svart att dndra antagandena. Foljande forhallande kan
dock mer detaljerat undersokas:
e anvindning av en dynamisk tva- eller tredimensionell grundvattenmodell
for berdkning av flodes- och transportforhallanden skulle naturligtvis ge
en mycket mer nyanserad bild av spridningsmdnstret for de olika &mnena
som undersokts
¢ ikombination med ovanstaende skulle en berékning av infiltrationens
variation over ett eller flera ar 6ver omradet, med anvéndning av para-
metrar for den deponerade jorden och i utvalda punkter, ge en mycket
béttre och mer detaljerad bild av infiltrationsforhallandet och ddrmed
dven forhallandet for utspadning i det 6vre grundvattenmagasinet. Dessa
berdkningar krdver som minimum information om daglig nederbord, po-
tentiell avdunstning, omradets jordarter och markanvandning.
e (vriga randforhallanden i grundvattenmodellen kan likasé forbéttras
e det skulle kunna utarbetas flera geologiska modeller eller genomforas en
Monte Carlo-analys av flodes- och transportforhallanden, dir variabilite-
ten i 0, pH, f,., K4 och andra parametrar, som kontrollerar transporten av
de olika &mnena for att bedoma spridningen i resultatet som en funktion
av osidkerheten i dataunderlaget
e anvindning av en transportmodell med méjlighet for transport av flera
dmnen samtidigt, skulle 6verkomma forenklingen gillande en icke kon-
kurrensmissig adsorption som ar inbyggd i den anvéinda modellen, da
den beréknas separat for varje enskilt &mne.

Det sparsamma dataunderlaget skulle med fordel kunna utdkas med anvéndning av

geofysik kombinerat med ett antal brunnar for att undersoka tjockleken och ut-
strdckningen pa det 6vre grundvattenmagasinet.
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3 Slutforvar av karnbransle

3.1 Bakgrund

Kérnavfall i Sverige hanteras av Svensk Kérnbrénslehantering AB, SKB. Inom
SKB’s program for férvaltning av anvint kdrnbrinsle, finns en mellanlagringsenhet
och ett transportsystem redan i bruk. SKB’s koncept géllande det slutliga skedet/-
forvaringen i kérnbréinslecykeln &r att placera anvént kdmbrénsle i en gjutjarns-
insats inuti kopparkapslar. Dessa deponeras sedan i ett slutforvar i méttat granitiskt
berg och pa ett ungeférligt djup av 500 m. Kapslarna omsluts slutligen av bentonit-
lera. Denna metodik bendmns som KBS-3-metoden (SKB, september 2004).

Principiellt aterstar tva uppgifter i SKB’s program. Dessa dr lokalisera, bygga
och att driva i) det djupa slutforvaret (kan d4ven bendmnas djupforvar) och ii) en
inkapslingsanldggning, dir det anvidnda kédrnbrinslet placeras i kapslar for depone-
ring i djupforvaret (SKB, september 2004).

SKB égnar sig for niarvarande at mark/platsundersékningar for ett djupforvar i
kommunerna Osthammar (Forsmark) och Oskarshamn. Undersdkningarna utfors i
tva skeden; en inledande fas foljd av (om den forvintade platsens lamplighet be-
kréftas) en komplett undersokningsfas. Malet &r att skapa ett djupforvar vid en av
dessa kandiderande platser, forutsatt att berggrunden och andra relevanta for-
hallanden anses vara lampliga. En ans6kan om att bygga ett djupforvar kommer,
enligt nuvarande tidsplan, att goras i slutet av ar 2008 (SKB, september 2004).

3.2 Metodik

Dessa tva planerade ansokningar/aktiviteter kommer bada att krdva en analys och
rapportering med uppgift att utreda den langsiktiga sdkerheten for djupforvaret
(SKB, september 2004). Den metodik som tillimpas i denna sdkerhetsanalys kan i
korthet ségas bestd av att forsoka besvara ett antal fragor géllande vilka forand-
ringar forvaret kan tdnkas genomga med tiden, till foljd av inre processer eller yttre
paverkan. Vilka konsekvenser far dessa forandringar for sékerheten? Hur har bris-
terna 1 analysens dataunderlag hanterats och vilka konsekvenser far detta for séker-
heten? Utgéngspunkten i sdkerhetsanalysen blir att noggrant beskriva hur djupfor-
varet for anvént kdrnbrénsle ser ut nir det har byggts och forslutits. Dérefter kom-
mer forhéllandena i forvaret att fordndras. Méanga forlopp dr oundvikliga och orsa-
kas av inre processer. En del av dessa dr kemiska, till exempel korrosionsangrepp
pa kapseln. Andra &r termiska och beror pé att radioaktiviteten i brénslet alstrar
viarme. Ytterligare nagra dr hydrauliska och har samband med hur grundvatten och
gas strommar. Fordndringar i klimatet kan hér ha stor betydelse. Paverkan kan
ocksé vara mekanisk och orsakas av att berget ror sig. Utdver detta har vi den
minskliga faktorn. Vad skulle hinda om sdkerheten skulle brista redan vid inkaps-
ling eller deponering av en kapsel? Och vad hiander om véra efterkommande far for
sig att de skall grava upp brinslet? Eller rakar stota pa det av misstag? Alla dessa
fragestéllningar &r mojliga scenarier. Att vélja ritt scenarier &r viktigt och svart.
Tillsammans ska de olika scenarierna ge en rimlig bild av vad som kan ténkas in-
triffa i framtiden och vilka konsekvenserna blir for forvaret. Komplexiteten dkas
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dessutom av att manga processer och hiandelseforlopp dr sammankopplade, vilket
leder till att matematiska modeller blir ett ovérderligt verktyg i beskrivningen av
forvaret idag och tdnkbara scenarier i framtiden (www.skb.se).

Fragan dr d& hur man kan tillimpa matematiska modeller och gora berékningar
utifran uppenbart osdkra sifferuppgifter, eller rena antaganden, om forhallanden
langt in 1 framtiden? En viktig del i en sékerhetsanalys ar att tydliggéra vad vi inte
vet, att visa hur brister i dataunderlaget har hanterats och vad de betyder for siker-
heten. En del brister ar kvalitativa. Har vi tidnkt pa allt som kan tdnkas intraffa?
Forstéar vi hur och varfor de olika fordndringarna i forvaret sker? Andra brister ar
kvantitativa. Hur bra kan vi t.ex. uppskatta hur grundvattnet ror sig i berget?

Béde kvalitativa och kvantitativa brister kan ofta hanteras med pessimistiska
antaganden. Virsta mdjliga fall far sétta gransen. Detta bidrar i sin tur till att man
skapar battre riktlinjer gillande utformningen av kapsel och sikerhetsbuffert samt
till att vélja den lampligaste berggrunden (www.skb.se).

Néar SKB soker tillstdnd for att fa bygga inkapslingsanlédggningen och djupfor-
varet blir sdkerhetsanalyserna viktiga underlag till ansokningarna. SKB:s senaste
sdkerhetsanalys kallas SR-97 och publicerades 1999. Nésta sdkerhetsanalys SR-
Can kommer att vara en del av underlaget till ansékan om att fa bygga inkapslings-
anldggningen. Malet med SR-Can é&r att visa att de kopparkapslar som ska forslutas
i inkapslingsanldggningen kan ge ett djupforvar som uppfyller myndigheternas
krav pa sdkerhet. SR-Can é&r alltsa en analys av djupforvarets sdkerhet — inte av
sdkerheten i inkapslingsanlédggningen. Jamfort med SR-97 sa ska berdkningarna i
SR-Can grunda sig pa data fran de inledande platsundersdkningarna i Osthammars
och Oskarshamns kommuner. Forvaret ska utformas sé att det passar de lokala
forhéllandena pa varje plats. SR-Site kommer att vara en del av ansdkan att fa byg-
ga djupforvaret och kommer att grunda sig pé data fran den kompletta undersok-
ningen (www.skb.se).

Det forsta skedet i SR-Can-projektet ér att demonstrera den metodik som
kommer att tilldmpas i forberedelse for den planerade ansdkan for inkapslingsan-
laggningen.

En foreslagen metodik for SR-Can-projektet har publicerats i SKB Technical
Report TR-03-08, ‘Planning Report for the Safety Assessment SR-Can’. Meto-
diken forestéller sig anvindandet av bdde CPM-modeller (continuum porous medi-
um) och DFN-modeller (discrete fracture network) i olika skalor for att undersoka
grundvattenflodet och transporten av radioaktiva isotoper frén ett djupforvar till
biosfaren. Modelleringen méste adressera effekterna av en variabel grundvatten-
densitet och dynamiska forlopp (transienter) under drift och nérliggande faser efter
forslutning av djupforvaret. Transienter férekommer naturligt som en konsekvens
av forandringar i klimatforhallande (temperatur, periglacial och glacial). Nyckelre-
sultat fran modelleringen kommer att vara grundvattenflode, flodesvagar och vér-
den for parametrar som beskriver transporten av de radioaktiva isotoperna langs
flodesvigarna. Slutligen kommer resultaten fran grundvattenmodelleringen att inga
i berdkningar av de radiologiska riskerna for ménskligheten.
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SKB’s metodik refererar till modellering pa tre skalor:
e regional (~10 km)
e lokal (~1 km)
e djupforvar/block (10-100 m)

Vid tilldmpning av modeller pa dessa skalor &r det nédviandigt att simulera transi-
ent, densitetsvariabelt grundvattenflode pa tillrdcklig detaljniva for att kunna be-
stimma grundvattenflode och transportvigarna for radioaktiva isotoper. T.ex. flode
fran deponeringsschakt till narliggande smaskaliga sprickor representerar en trans-
portvig for radioaktiva isotoper till geosfaren. Vidare transport genom sprickor av
storre skala dr troligtvis transportvéigen for de radioaktiva isotoperna ut i biosféaren
(SKB, september 2004).

Projektets fokus har varit att illustrera och testa metodiken for geosfaren for pe-
rioden efter forslutning (d.v.s. mellan nutid och 10 000 ar efter nutid) i syfte att
gora en riskbedomning (SKB, september 2004).

For att demonstrera den av SKB foreslagna metodiken for grundvattenflode
och transport, har en serie ndstlade modeller etablerats med Serco Assurances’s
CONNECTFLOW (SKB, september 2004). CONNECTFLOW ir ett verktyg for
modellering av grundvattenfléde och transport genom pordsa och spruckna media
(www.sercoassurance.com/ea/groundwater/conflow.htm).

Dessa modeller ar:

e en regional CPM-modell med deterministiska storskaliga sprickzoner och
hydrogeologiska egenskaper enligt den pagaende Forsmark version 1.1.
Syftet med denna modell &r att studera transienter och forse modeller pa
mindre skala med randférhallanden

o en lokal DFN-modell néstlad inom den regionala CPM-modellen ovan
for att berdkna langvéga transportvigar, men dven for att finga de detal-
jerade transportvigarna omedelbart runt djupforvaret

e en CPM-modell for deponeringsschakt, EDZ (engineered damage zone)
och deponeringstunnlar nistlad inom en DFN-modell i kapselskala. Den-
na modell anvénds for att utfora detaljerade berdkningar av grundvatten-
flode nirliggande till kapslar och EDZ.

Utdata/resultat fran dessa modeller har anvénts for att berdkna t.ex. kapselflode,

transporttid och platser for utstromning, som i sin tur behdvs som indata till berak-
ning och virdering av sidkerhet (SKB, september 2004).
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3.3 Indata

3.3.1 FORSMARK VERSION 1.1 - KONCEPTUELL SPRICKMODELL

Indata som har anvints i denna exemplifiering kommer frin Forsmark i Ost-
hammars kommun och bendmns som Forsmark version 1.1. Dessa data ar prelimi-
nédra och platsen undersoks for ndrvarande av SKB som en av kandidatplatserna for
ett KBS-3-forvar. Annu ir dock inte dataunderlaget tillrickligt for att tillata en
sdkerhetsbedomning av Forsmark (SKB, september 2004).

Utifran dessa sprickdata har det i Forsmark version 1.1 etablerats en koncep-
tuell modell med beskrivning av sprickegenskaper. Datatolkningen som ligger
bakom denna modell &r primért baserad pa data fran ett borrhdl, KFMO1A, vilket
forklarar tonvikten pé metodik och inte pé ett platsspecifikt koncept. Tanken ar
alltsa att anvdnda data frdn Forsmark version 1.1 som en illustration av den fore-
slagna metodiken och att genomfora en fullstédndig studie ledande till berdkningar
for sikerhetsbedomning (SKB, september 2004).

Den konceptuella modellen beskriver en hierarki av sprickor pé olika skalor.
Hénsyn har tagits till tillimpbarhet for bade modellering av grundvattenfldde och
transport vid de olika skalorna: kapsel (0.5 m till 10 m), lokal (10 m till 100 m) och
regional (100 m till 1000 m). Denna hénsyn syftar till att visa vilka ungeférliga
modellskalor som kommer att ge en tillrdcklig representation av nyckelresultat och
praktiska aspekter sisom storleken pa de numeriska modellerna (antal sprickor
och/eller element) (SKB, september 2004).

Vissa av nyckelparametrarna rorande spricktolkningen reviderades i Forsmark
version 1.1-projektet samtidigt som detta modelleringsprojekt utfordes. Det finns
darfor tva uppsattningar data gillande sprickparametrar. Pa grund av karaktdren pa
dessa data har dérfor tonvikt &dven lagts pa att uppskatta betydelsen av skala vid
etablering av en konceptuell sprickmodell fran sprickdata samt inneborden av
DFN-parametrisering for berikning av grundvattenflode och transport. Vilka kan
effekterna vara av fordndringar i den konceptuella DFN-modellen (SKB, september
2004)?

Forutom DFN-parametrar har en beskrivning av djupforvaret inkluderats. Den-
na beskrivning specificerar dimensionen pa och mellanrummet mellan depone-
ringsschakten, djupforvarets layout, kapslars placering och parametrar for fyllnads-
material (SKB, september 2004).

3.3.2 DFN-PARAMETRAR

Tva uppsittningar DFN-parametrar har etablerats, pa grund av de tva befintliga
uppsittningarna av sprickdata, en som motsvarar den ursprungliga respektive upp-
daterade versionen av Forsmark version 1.1 (SKB, september 2004).

En nyckelparameter &r intensiteten hos dppna sprickor som é&r potentiella hyd-
rauliska ledare. P32 specificerar sprickarean per volymenhet och dr oberoende av
spricklangd och orientering. Sprickorna som &r representerade i version 1.1 hérror
ifrdn analys av borrkédrnor och det antas att alla naturliga brytningar 6verensstim-
mer med 6ppna konduktiva sprickor. Férdelningen av 6ppna sprickor med djupet
har tolkats vara bitvis konstant med ett distinkt hopp vid 400 m djup. Ett varde for
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P32 har alltsé angivits ner till 400 m djup och vérde for store djup 4n sd. For denna
studies syfte maste sprickor betrakta pa olika skalor och det dr darfér nédvandigt
att berdkna sprickintensiteten for olika spricklangder (SKB, september 2004).

Det foreslagna djupet for djupforvaret d4r 400 m. Detta Gverensstimmer med det
valda djup dér det sker en distinkt forédndring i sprickdensitet. Detta leder till att
farre sméskaliga sprickor kommer att skéra deponeringsschakten under 400 m &n
deponeringstunnlarna som ligger strax ovanfor 400 m djup. For att undvika en
stark diskontinuitet i P32-vérde i anslutning till djupforvaret har ett extra lager
intolkats kring djupforvaret. Mellan 300 och 500 m djup har ett P32-virde tillam-
pats och berdknats som ett medelvirde av ovanstdende och underliggande lager
(SKB, september 2004).

For Forsmark version 1.1 dr hypotesen att spricktransmissiviteten ér direkt kor-
relerad till sprickldngden. Kopplingen mellan spricktransmissiviteten och sprick-
storleken leder till ett flodessystem som pa varje skala styrs av den stdrsta sprick-
enheten pd den skalan. De stora sprickorna dr huvudbidragaren till spricknitverkets
konduktivitet. Stora sprickenheter &r generellt bade bredare och tjockare dn sma-
skaliga sprickor. Forvantade egenskaper hos en DFN-modell med denna koppling
mellan transmissivitet och langd ar att stora sprickor kommer att dominera flodet
lokalt, medan de tdtare sprickorna forser systemet med en hydraulisk konduktivitet
i bakgrunden. Resultatet blir alltsé att fldde och transport tenderar att kanaliseras
mot storre sprickor. Partiklar som frislapps i ett sadant ndtverk kommer att kanali-
seras mot storre sprickor med hogre flodeshastigheter, transporten kommer alltsa
att folja ett dendritiskt monster (SKB, september 2004).

Den slutliga nyckelparametern for dr transportaperturen, som nér den kombine-
ras med sprickarean ger sprickvolymen uppskattad av transport (SKB, september
2004).

3.4 Modeller

Det 6vergripande syftet dr att etablera en regional CPM-modell med en nistlad
DFN-modell kring djupforvaret for att bedoma transportvigar vid ett flertal tid-
punkter i ett transient stromningsfalt. Perioden efter forvarets forslutning ar av
intresse, vilket motsvarar ar 2000-12000. Modellberdkningar utfors for denna peri-
od (SKB, september 2004).

3.3.4 REGIONAL CPM-MODELL

3.3.4.1 Modellbeskrivning

Angreppssittet har varit att med CONNECTFLOW etablera en regional CPM-
modell. For att parametersdtta CPM-modellen med den tillgéngliga sprickdatan i
Forsmark version 1.1, etablerades dven en regional DFN-modell med stokastiskt
genererade sprickor och identifierad deterministisk karakteristik. Den regionala
DFN-modellen har endast till syfte att uppskalera permeabiliteten for anvandning i
den regionala CPM-modellen (SKB, september 2004).
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Modellomradets laterala grinser ssmmanfaller med olika hydrologiska strukturer
sadsom vattendelare, storre sprickzoner eller djupa gravar till havs. Det antas att de
strukturer som anvénds som laterala grianser dven kan tillimpas som grians for
grundvattenflode. De laterala randforhallandena ar dérfor impermeabla och tillater
inte att ndgot grundvatten kan passera in eller ut dver gransen. Modellens botten
definieras av ett visst djup fran markytan. Modellen striacker sig ner till ett djup pa
2300 m. Sprickzonerna nar ner till ett djup pa 2100 m. Langs modellens botten
rdder impermeabla forhéllanden med en specificerad salinitet pa 10 % (salt mass
fraction). Inget grundvatten kan strémma genom denna rand, men salinitet kan
passera genom diffusion. Den hogsta salinitetsnivan i modellen finns ldngs denna
rand. Tva olika randforhallanden har anvénts for modellens dvre kant, en for regio-
ner under havsniv och en for landomréden. Observera dock att randforhéllandet
hir varierar med kustlinjens migration. Vid ar 2000 dr omkring en tredjedel av
modellen ovan havsniva och vid ar 12000 ar hela ytan ovan havsniva (SKB, sep-
tember 2004).

Modellens lagerfoljd foljer topografin ner till ett djup pa 400 m. Dérefter ér la-
gerfoljden horisontell. Berdkningselementen dr i huvudsak 100x100x100 m. Det
Oversta lagret (tickande hela modellomradet) som representerar kvartéra avlag-
ringar har dock en miktighet pa 3 m och ett underliggande lager har en méktighet
pa 10 m. Bada dessa lager har hogre konduktiviteter &n det underliggande spruckna
berget (SKB, september 2004).

3.3.4.2 Modellberdkningar av grundvattenflode och transport

Efter att ha definierat de drivande krafterna bakom grundvattenflddet och utfort
modellberdkningar for grundvattenflode vid ett antal representative tidpunkter, ar
det mojligt att utfora transportberdkningar d.v.s. partikelsparningar i CPM-
modellen. For att demonstrera metodiken har 604 platser for kapselférvaring an-
vants som startpunkter vid utsldpp av partiklar. Partikelsparningen utfordes med ett
stromningsfilt berdknat for &r 2500 (SKB, september 2004).

Resultaten frdn denna partikelsparning visar en viss klumpning av partikar
langs en av de hogpermeabla sprickzonerna, men i huvudsak &r partikelspridningen
bred. Den hogpermeabla sprickzonen fungerar som en rutt ledande ut ur modellen
for denna ansamling av partiklar. Partiklarnas transporttider varierar ocksé signifi-
kant, fran omkring 1000 till 100000 ar (SKB, september 2004).

En liknande berékning har utforts for ar 12000. Samma antal punkter anvéndes
for att sldppa partiklar. Jimfort med resultaten fran berdkningen ovan med ett
stromningsfilt for ar 2500 sé ar sannolikheten storre att fler partiklar strommar ur
modellen direkt ovanfor djupforvaret. Paverkan av den hogpermeabla sprickzonen
ar fortfarande tydlig fast med en mindre ansamling partiklar. Fler partiklar sprids
nordost om djupforvaret dn under tidigare berdkning (SKB, september 2004).

Resultat ovan har erhallits genom en ren anvindning av den regionala CPM-
modellen. Pa grund av de stokastiska inslagen i den regionala DFN-modellen som
CPM-parametrarna hérrdr ifran, ar det mojligt att uppskalningen fran ett annat
utférande av DFN-modellen skulle skapa en CPM-modell med andra flodes- och
transportegenskaper. For att testa denna osdkerhet genererades en alternativ CPM-
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modell utifrdn samma grunddata. Trots att den deterministiska sprickdatan ar iden-
tisk for bada uppséttningarna av CPM-modellerna sa varierar de uppskalade per-
meabiliteterna frin den regionala DFN-modellen frén modell till modell. Darfor
kommer 6verlagringen av de deterministiska egenskaperna hos de uppskalade pa-
rametrarna att leda till att specifika celler kommer att ha olika egenskaper i de olika
uppséttningarna. Detta reflekteras i tryckfordelningen och paverkar dérfor partikel-
sparningen (SKB, september 2004).

3.3.5 NASTLAD CPM/DFN-MODELL

3.3.5.1 Modellbeskrivning

For att forbéttra representationen av flode och transport i den omedelbara regionen
som omger djupforvaret, har en del av den regionala CPM-modellen ersatts med en
lokal DFN-modell. DFN-modellen ticker ett omrdde pa 3800x5200x1000 m som
inkluderar hela djupforvaret och regionala sprickor med en langd pa 1000 m ner till
50 m. Lokala sprickor med en langd mellan 50 m och 12.5 m har inkluderats i ett
60 m tjockt lager runt djupforvaret. Djupforvarets tunnelsystem har i DFN-
modellen beskrivits som vertikala sprickor men en likvérdig transmissivitet for att
representera aterfylld tunnel med en specifik hydraulisk konduktivitet och area
(tvdrsektion). Dessa tunnelsprickor kommer att utbyta fldde med det omkring-
liggande spricksystemet. Genom att tillimpa denna representation dr det mojligt att
spara partiklar som slépps inom djupforvaret. Permeabla drag som stracker sig over
CPM-modellen fran sydost till nordvést sammanfaller med deterministiska sprick-
or. Den lokala DFN-modellen ligger mellan dessa sprickzoner, men skirs av ett
antal andra deterministiska sprickzoner som &r inkluderade i DFN-modellen. Hu-
vuddelen av sprickorna i DFN-modellen dr sma med relativt 1ag transmissivitet.

De deterministiska sprickzonerna skir djupforvaret. Annu fler skiirningar finns
mellan de mindre sprickzonerna och tunnlarna. For att ge en forbéttrad represen-
tation av den lokala partikeltransporten har darfor en forfinad sprickspecifikation i
en zon inom DFN-modellen néra tunnlarna. Denna forfinade zon ticker ett begréin-
sat omrade, bade vertikalt och horisontellt. Genom denna forbéttring kan partiklar
sparas genom smaskaliga sprickor till intermediéra spricksystem och storskaliga
sprickor, in i de deterministiska sprickorna och slutligen in och genom CPM-
modellen (SKB, september 2004).

3.3.5.2 Modellberdkningar av grundvattenfléde och transport

Kvasistationért flodestillstdnd berdknas i den néstlade CPM/DFN-modellen med
anvéndandet av en salinitetsfordelning interpolerad fran en fullt transient CPM-
modell (tidigare etablerad i projekt utanfor SR-Can) vid ett antal olika tidpunkter,
ar 2500 och ar 12000. Observera att vattnets densitet antas i DFN-modellen att vara
konstant. Detta &r en begrénsning i den nuvarande implementeringen. [ CPM-delen
halls saliniteten till ett virde som berédknats enligt tidigare beskrivning ovan. Salini-
tet och vattendensitet har dérfor fasta fordelningar i CPM-delen, déremot berdkna-
des tryck och flode i den néstlade modellen och kontinuerligt 6ver modellgranser-
na. For att dock forsékra att den korrekta drivkraften for flode eller potential till-
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lampades i DFN-delen, s& anpassades kontinuitetsekvationen for samverkan mellan
CPM/DFN att ta hdansyn for variabel densitet (SKB, september 2004).

Efter modellberdkningar av grundvattenflode och tryckfordelning som beskrivs
ovan utfordes partikelsparningar for 5026 platser for kapselforvaring. Liksom tidi-
gare partikelsparningar sa visar dven dessa resultat att paverkan av de determinis-
tiska sprickzonerna é&r tydlig for fordelningen av partiklarnas utstromning (SKB,
september 2004).

3.3.6 NASTLAD DFN/CPM-MODELL PA KAPSELSKALA

3.3.6.1 Modellbeskrivning

Syftet har ar att konstruera en DFN-modell pé kapselskala med en nidstlad CPM-
representation av tunnlar, deponeringshal och EDZ. For att demonstrera metodiken
har DFN-modellen begrinsats till en del av djupforvaret som innefattar 604 kapslar
och 14 tunnlar. Bentonitleran och kapslarna ér inte tydligt representerade. Istillet
tillimpas en 1ag konduktivitet 10-10 m/s vid dessa element. Modellen har en méak-
tighet p& 100 m och técker ett omrade motsvarande 590x410 m (SKB, september
2004).

CONNECTFLOW-modellen bestar av en CPM-modell som beskriver djupfor-
varets struktur inom en DFN-modell med sprickor ner till en lingd pa 3.5 m som
skér kapslarna. Alla sprickor med en ldngd ldngre dn 12.5 m har importerats fran
tidigare DFN-modeller. Extra sprickor med en langd mellan 3.5 m och 12.5 m har
inkluderats i ett 60 m tjockt lager mellan z=-370 och z=-430, vilket skapar &ver-
ensstimmelse med modellerna pé storre skala. Valdigt i kapslar ér helt isolerade
ifrén spricksystemet (SKB, september 2004).

Det oversiktliga syftet for nésta fas av SR-Can 4r att ta fram en metod som
mojliggdr hansynstagande at alla 5026 kapslar i djupforvaret (SKB, september
2004).

3.3.6.2  Modellberdkningar av grundvattenflode och transport

Modellen har anvints for att berdkna grundvattenflode vid olika tidpunkter.
Modelleringen &r baserad pa stationdra berékningar, men randforhallanden 6ver-
forda frén den regionala CPM-modellen (transient) vid ldmpliga tidpunkter (SKB,
september 2004).

Efter berdkningarna av grundvattenfléde har partikelsparningar genom kapsel-
modellen utforts. Totalt har 604 partiklar frisldppts, en for vardera kapsel. Partik-
larna har spérats genom modellen till randen utifran ett flodesfélt berdknat for ar
2500. Partikelspéaringen har sedan i den regionala modellen omstartats. Partiklarna
har da haft den position de hade da de 1dmnade kapselmodellen. Hérifran har de
sedan sparats genom den regionala modellen. Aterigen visar resultaten att de stora
deterministiska sprickorna har stor pdverkan (SKB, september 2004).

Motsvarande berdkning utfordes sedan med ett flodesfalt berdknat for ar 12000.
Flodesfiltet har fordndrats markant mellan ar 2500 och &r 12000 vilket reflekteras i
partikelsparningen (SKB, september 2004).

I-17



HALLBAR SANERING
Rapport 5534Datormodeller fér
fororeningsspridning fas 1

3.5 Slutsatser

Den foreslagna metodiken i SKB Technical Report TR-03-08, ‘Planning Report for
the Safety Assessment SR-Can’ forestiller sig anvindandet av modeller i olika
skalor for att undersoka grundvattenflodet och transporten av radioaktiva isotoper
fran ett djupforvar till biosfaren. Modelleringen méste adressera effekterna av en
variabel grundvattendensitet och av forandringar i klimatférhallande under perio-
den &r 2000-12000 efter forslutning av djupforvaret. Resultaten frén grundvatten-
modelleringen syftar sedan att ingd i berdkningar av de radiologiska riskerna for
minskligheten (SKB, september 2004).

Denna metodik har illustrerats med alternativa tolkningar av sprickdata fran
Forsmark version 1.1. Illustrationen har inkluderat den kompletta modellkedjan
fran sprickdata, analys och etablering av konceptuell sprickmodell, etablering av
modell for regional hydrologi till anvindandet av detaljerade nidstlade modeller for
att berékna riskerna pa olika skalor, vilket i sin tur krévs av en sékerhetsbedom-
ning. Metodiken har visat sig vara medgorlig och producera mer realistiska och
detaljerade fordelningar av risker 4n som har varit mdjligt tidigare. Ett antal
scenarier har beaktats inklusive partikelsparningar fran kapslar vid olika tidpunkter,
olika fyllnadsmaterial och olika tolkningar av underliggande sprickdata. Detta
demonstrerar styrka och flexibilitet i metodiken (SKB, september 2004).

Projektets fokus har varit att illustrera och testa metodiken som beskrivs ovan
och man har under arbetets gang tvingats till vissa approximeringar. Ett centralt
tema i all metodik géllande riskbedémningar &r hantering av olika typer av osdker-
heter. Viktigt ar att tydliggora vad vi inte vet, att visa hur brister eller approxime-
ringar i dataunderlaget har hanterats och vad de betyder for sdkerheten. Den testade
metodiken visar ett hanterbart sitt att fordjupa sig i dessa osékerheter och deras
innebord samt att utforma en anpassad buffert vid riskbedomningen.

III-18



HALLBAR SANERING
Rapport 5534Datormodeller fér
fororeningsspridning fas 1

3.6 Referenser

SKB, september 2004. Groundwater flow and radionuclide transport modelling
using CONNECTFLOW in support of the SR-Can assessment. SKB R-04-61

SKB, augusti 2004. Interim main report of the safety assessment SR-Can. SKB
Technical Report TR-04-11

SKB, juni 2003. Planning report for the safety assessment SR-Can.Technical
Report TR-03-08

http://www.skb.se

II-19



NATURVARDSVERKET
Rapport Datormodeller for
fororeningsspridning fas 1

Bilaga 4 - Begrepp, termer och
forkortningar

Begrepp och termer

Akvifer En vattenmaéttad geologisk formation som
for betydande méingder vatten
Akvitard Geologisk formation av ldgre

Artificiell vattenbildning

genomslépplighet i en stratigrafisk se-
kvens

Konstgjord aterforing av vatten, se dven

Grundvattenbildning
Berédkningselement Berikningscell
Cellnét En modell utgdrs av ett nét av celler
Cellstorlek Cellens storlek (X, y, (z-led)) ger cel-
lens/modellens upplosning
Dendritisk Tradlikt forgrenade linjer
Densitet Tathet
Deterministisk Motsats till stokastisk

Deterministisk modell

se Deterministisk, identiska indata ger
alltid samma resultat

Diffusion Spridning av &mnen pga. skillnad i kon-
centration mellan olika omraden
Dispersion Spridning av &mnen pga. processer, som

Distribuerad modell

Effektiv porositet

inte beskrivs vid advektion, t.ex. pga. he-
terogeniteter, som inte tas med i den de-
terministiska stromningsbeskrivningen

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

Ar skillnaden mellan porositet och filtka-
pacitet, 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. rektangulart) ndt, sa att
de kan 16sas numeriskt

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

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

Grundvattnets flodesriktning och bana kan
illustreras med flodeslinjer

Grundvattnets flodesriktningar vid en
specifik tidpunkt, flera flodeslinjer sam-
manbinds till ett nat/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 berdknar/simulerar proces-
ser som styr grundvattnets strom-
ning/flode

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

Ogenomslépplig, ogenomtranglig, tit
(=vattentit)

Vattnets intraingande i marken
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Instréomningsomraden

Interpolering

Klumpad modell

Konceptuell modell

Kallor/sankor

Kénslighetsanalys

Magasinskoefficient

Makroporer

Markvatten

Markvattenzon

Matematisk modell

Mjukvara
Modell
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Omréde i terringen dir grundvatten
strdmmar in i grundvattenzonen, se dven
Grundvattenbildning

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

Rumsligt forenklad modell dir det stude-
rade systemet behandlas som en enhet

Begreppsmissig modell

En fysisk killa eller sdnka kan represente-
ras av uppumpning/uttag eller aterforing
av vatten samt kemiska och/eller geoke-
miska/biogeokemiska reaktioner

Modellberdkningar/simuleringar som
utfors for att identifiera kénsliga paramet-
rar (d.v.s. parametrar med stor paverkan
pa modellresultat och noggrannhet) samt
ta fram intervall/spann géllande resultat
beroende pa osédkerhet i parameterviarden

Uttrycker hos en akvifer forhallandet mel-
lan magasinséndring och vattenstdndsand-
ring, d.v.s. dr lika med den volymandel
vatten som dréneras vid avsdankning av
grundvattenytan

Strukturorsakade porer (bildas foretrades-
vis 1 den omaéttade zonen), med mer &n
nagon millimeters diameter (d.v.s. storre
dn normala mikroporer), som kan ha stor
betydelse for vattnets uppehallstider i jor-
den och kemiska reaktioner

Det vatten som finns i jorden ovanfor
grundvattenytan

Vattenmagasin ovanfor grundvattenytan

Matematiska uttryck och logiska pastéen-
den kombinerade for att simulera beteen-
det for ett givet system

Datorprogram

En modell &r en aterrepresentation av
verkligheten som beréknar/simulerar en
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Modellberoende (in)data

eller flera verkliga eller hypotetiska pro-
cesser och prognostiserar ett eller flera re-
sultat

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

Modellkalibrering Justering av en modells parametrar for att
berdkningsresultaten ska dverensstimma
med uppmatta data/virden (bade rumsligt
och tidsmaéssigt)

Modellnét se Cellnat

Modelloberoende (in)data

(In)data som &r oberoende av modellens
utbredning/avgrénsning och upplosning

Modellrand se Rand och Randférhallande
Modellsystem Programverktyg for modellering

Mittad zon Grundvattenzon

Mittat flode Grundvattenflode

Nod Berédkningspunkt i modellen

Niéstlad modell En modell med avvikande (finare) upplos-

Omittad zon

ning inkluderad inuti en annan modell

Zon mellan markniva och grundvattenyta,
dédr markens porer innehéller savél luft

som vatten

Omittat flode Flode i den omittade zonen

Partikelspérning Baserat pd modellberdkningar av f16-
de/stromning kan partiklars bana sparas
genom en modell utifrén deras individuel-
la utslappspunkter

Permeabilitet Genomslipplighet, d.v.s. hydraulisk kon-
duktivitet vid méttnad

Porositet Bestdmmer mdjlig volym vatten per vo-
lymsenhet sediment

Rand En modells yttre avgransning

Randforhallande De (externa) forhéallande som rader vid

modellens yttre granser och som styr in-
och utfléde 6ver modellranden, obs. att
man med ett internt randforhallande avser
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Salinitet

Sluten akvifer

Stationér berdkning/simulering

Stationirt (grundvatten)flode

t.ex. uppumpning eller aterforing av
grundvatten inuti en modell.

Salthalt

En avgrinsad akvifer med en grundvat-
tenyta sérskild (ofta under dvertryck) fran
den omkringliggande fria grundvattenytan

Berdkning som tar hansyn till fluktuatio-
ner beroende pa t.ex. sdsong

Konstant flode, motsats till transient, se
Transient flode

Stokastisk Slumpmassig (statistiskt sett)

Stokastisk modell se Stokastisk, identiska indata kan resulte-
ra i olika resultat

Stréomningsfalt se Flodesfalt

Transient Dynamiskt forlopp, fluktuerande, varie-

Transient (grundvatten)flode

rande beroende pa t.ex. naturliga sdsongs-
eller klimatvariationer eller manskligt in-
ducerad paverkan t.ex. konstgjord infiltra-
tion

Fluktuerande, varierande d.v.s. icke sta-
tionart flode, se Transient

Transmissivitet Summan av permeabiliteterna i hoas alla i
lagerfoljden ingédende lager

Transpiration Avdunstning via vaxternas klyvoppningar
i bladen

Transportmodellering se Partikelsparning

Vattenbalans Ett avrinningsomrédes (eller del av omra-
de) vattenbudget

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

Vattenforing Vattenflode

Ytvatten Vatten i sjoar, polar och vattendrag

Ytvattenmodell En modell som beréknar/simulerar proces-
ser i sj0ar, polar och vattendrag etc.

Oppen akvifer Akvifer med fri grundvattenyta
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Forkortningar

CPM Continuum Porous Medium

DFN Discrete Fracture Network

DNAPLS Dense Non Aqueous Phase Liquids

EDZ Engineered Damage Zone

EIA Environmental Impact Assessment

LTG Laplace Transform Galerkin

NAPLS Non Aqueous Phase Liquids

SKB Svensk Kérnbrénslehantering AB

TVD Total Variation Diminishing

US EPA United States Environmental Protection
Agency
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Datormodeller for |
fororeningsspridning s
fas 1

Anvindning av datormodeller som stod for riskbedom-
ning av fororeningsspridning i mark- och grundvatten
har pa senare tid 6kat. Modellerna blir mer och mer
avancerade och komplexa och utmarker sig genom att
kunna sammanstilla data pa ett konsistent och sam-
manhingande satt.

Rapporten beror olika datormodellers begransning-
ar och lamplighet vid riskbedomning av fororenings-
spridning och ger pd sa vis en 6verblick over tillgangliga
modeller. Darutover ar det inkluderat en beskrivning av
matematiska fundament for stromning, amnestransport
och reaktiv omsittning samt en beskrivning av tvd mo-
delleringsprojekt, dar modeller har anvints i samband
med en riskbedomning.

Naturvardsverket har inte tagit stillning till inne-
héllet i den hir rapporten. Forfattarna svarar sjilva 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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