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Kurzfassung

Pordse Medien spielen in der Hydrosphére eine wesentliche Rolle bei der Stromung und beim
Transport von Stoffen. In diesem Raum finden komplexe Prozesse statt: Advektion, Kon-
vektion, Diffusion, hydromechanische Dispersion, Sorption, Komplexierung, lonenaustausch
und Abbau. Die stromungsmechanischen- und die Transportverhéltnisse in porésen Medien
werden direkt durch die Geometrie des Porenraumes selbst und durch die Eigenschaften der
transportierten (oder stromenden) Medien bestimmt. In der Praxis wird eine Vielzahl von
empirischen Modellen verwendet, die die Eigenschaften des porosen Mediums in
reprisentativen Elementarvolumen wiedergeben. Die Ermittlung der in empirischen Modellen
verwendeten Materialparameter erfolgt iiber Labor- oder Feldbestimmungsmethoden. Im
Rahmen dieser Arbeit wurde das Computermodell PoreFlow entwickelt, welches die
hydraulischen Eigenschaften eines korngestiitzten pordsen Mediums aus der mikroskopischen
Modellierung des Fluidflusses und Transportes ableitet. Das porose Modellmedium wird
durch ein dreidimensionales Kugelpackungsmodell, zusammengesetzt aus einer beliebigen
Kornverteilung, dargestellt. Im Modellporenraum wird die Stromung eines Fluids basierend
auf einer stationdren Losung der Navier-Stokes-Gleichung simuliert.

Die Ergebnisse der Modellsimulationen an verschiedenen Modellmedien werden mit den
Ergebnissen von Sadulenversuchen verglichen. Es zeigt sich eine deutliche Abhédngigkeit der
Stromungs- und Transportparameter von der Porenraumgeometrie sowohl in den Modell-
simulationen als auch in den Sdulenexperimenten.



Abtract

Abstract

Modeling of transport phenomena is a major concern in subsurface aquatic environments. The
main processes to be studied are advection, convection, diffusion, hydrodynamic dispersion,
sorption, complexation, ion exchange and degradation. Groundwater flow and transport in
porous media are linked directly to pore space geometry and fluid properties. In order to
predict groundwater flow and subsequently contaminant transport and residence times, we
need to parameterise the macroscopic properties of the porous media, e.g. hydraulic
conductivity, dispersivity and porosity.

In this thesis, the computermodell PoreFlow was developed. This model compute the effectiv
hydraulic properties from the microscopic flow and transport through pore spaces. The pore
space in PoreFlow will be represented as an 3D sphere-agglomeration modell with well
defined variable sphere radius distribution. In the resulting pore space, the fluid flow will be
simulate by solving the Navier-Stokes equation for incompressible fluids. The effectiv
parameters for such media can be direct compute from the resulting data.

The simulation results of various model media will be compare with results from flow- and
tracer experiments in columns. The simulated and experimental data shows an highly
dependense from variation of pore space geometries, resulting from different grain-size
distributions.
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n Porositit allgemein oder Gesamtporositét [%] oder [-]

Ne , Nefr ,effektive™ Porositdt [%] oder [-]

€ Porenziffer [-]

€min minimale Porenziffer einer Lagerung [-]

€max maximale Porenziffer einer Lagerung [-]

€nat natiirliche Porenziffer einer Lagerung [-]

Spor spezifische Oberflache [1/m]

K Permeabilitét allgemein [D] oder [m?]

K Permeabilitét als Tensor [D] oder [m?]

k¢ Durchléssigkeitsbeiwert allgemein [m/s]

k¢ Durchlissigkeitsbeiwert als Tensorgrofle [m/s]

d effektive Korngrofe allgemein [m]

dy hydraulisch wirksame Korngrof3e [mm]

dk hydraulisch wirksame Porendquivalenzdurchmesser [mm]
d, obere Korngréflengrenze in einer KorngroBenklasse [mm]
dy untere Korngréflengrenze in einer Korngrofenklasse [mm]
hy KozENY-Konstante

U Ungleichformigkeitsgrad

R Rundungsgrad, Abweichung von der Kugelform [-]

G Kornrauhigkeit allgemein

T absolute Temperatur [K]

n dynamische Viskositit eines Fluids [Pa-s]

D kinematische Viskositit [m?/s]

p Dichte eines Fluids [kg/m?]

p Fluiddruck [Pa]

Vo, Vh hydraulisches Potential [-]

i Gradient [-]

o allgemeine Dispersivitédt [m]

oL longitudinale Dispersivitdt [m]

Olr transversale Dispersivitit [m]

Vp Gesamtvolumen des Porenraumes [m?]

Vg Gesamtvolumen des Bezugssystems [m?]

Vu Volumen des nicht entwésserbaren Fluids [m?]

Vy volume void = Porenraum

Vs volume solid = Raum der Kornmatrix

dx Korndurchmesser bei x [%] Durchgang aus Kornsummenkurve [mm]
M mittlere Korngrofie

S MafBzahl fiir Sortierung einer Kornverteilung

Sk Mal3zahl fiir die Schiefe einer Kornverteilung
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S geo
ij.k
Sijik
m; k
mKug
u,v,w

Hohe des Bezugszylinders [m]
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1. Einleitung

1.1 Einleitung in die Problematik

Die DIN 4049 liefert fiir den Begriff ,,Grundwasser eine Definition: Danach ist Grundwasser
unterirdisches Wasser, das die Hohlrdume der Erdrinde zusammenhéngend ausfiillt und dessen
Bewegung ausschlieBlich durch die Schwerkraft bestimmt wird. Demnach spielen die
,,Hohlrdume* in der Erdrinde (bzw. Hydrosphére), also im weitestem Sinne porése Medien,
eine entscheidende Rolle. In diesen pordsen Medien laufen komplexe Prozesse ab. Solche
Prozesse sind z.B. die Bewegung von fluiden Phasen (Grundwasser, Erddl, Gase), der
kolloidale- und partikuldre Transport von Stoffen, geldster Transport von Stoffen, chemische
Wechselwirkungen von Substanzen mit der Matrix des pordosen Mediums (Diageneseprozesse,
Sorption/Desorption). In der Hydrogeologie spielen hiufig korngestiitzte porése Medien
(Sande und Kiese), gekliiftete Medien (Kluftaquifer) sowie Mischformen (Kluft-Poren-
Aquifer) und die dort stattfindenden Prozesse die wesentliche Rolle.

Die stromungsmechanischen Verhéltnisse und der Transport in pordsen Medien werden direkt
durch die Eigenschaften der Fluide (Viskositét, Geschwindigkeit, Druckverteilung) und der
Geometrie der Porenrdume selbst bestimmt (DAGAN (1989), HILFER (1996), SAHIMI (1993)
und DULLIEN (1992)). Eine qualitative und v.a. quantitative Beschreibung des Einflusses der
Porenrdume ist Gegenstand intensiver Forschung verschiedenster Fachgebiete.

Um dem Dilemma einer genauen Quantifizierung auszuweichen, sind in der Vergangenheit
eine Vielzahl von Modellvorstellungen entwickelt worden, die heute in der Praxis eine weite
Verbreitung besitzen (KINZELBACH & RAUSCH (1995), LEGE, KOLDITZ & ZIELKE (1996)).
Bei diesen Modellen handelt es sich um Kontinuumsmodelle, die die hydraulischen
Eigenschaften des pordsen Mediums, wie z.B. Permeabilitit, Porositét, Speicherkoeffizienten
und Dispersionskoeffizienten) in sog. reprasentativen Elementarvolumen wiedergeben.

1.2 Fragestellungen

Aus der Gesamtbetrachtung der Problematik ergeben sich folgende Fragen:

Wie groB3 ist der qualitative und v.a. quantitative EinfluB der Geometrie der Poren auf
Transportphdnomene insbesondere in der Dimension des Porenraumes?

Ist es moglich, den EinfluBl direkt iiber die geometrische Eigenschaften des Mediums zu
bestimmen. Z.B.: Kann man aus der Kornverteilungskurve und Lagerungsdichte eines Sandes
direkt die Permeabilitit und die hydromechanische Dispersivitit mit hinreichender
Genauigkeit aus Modellsimulationen ableiten?.

Hieraus ergibt sich das Ziel dieser Arbeit, Modelle zu entwickeln, die aus den
petrophysikalischen Eigenschaften pordser Medien die hydromechanischen Eigenschaften,
also den qualitativen und quantitativen Einflul auf Transportprozesse ableiten kdnnen. Die
entwickelten Modelle sollen in einem Computermodell integriert und die Ergebnisse von
Modellrechnungen mit Laborversuchen verifiziert werden. Weiterhin stellt sich die Frage nach
der Anwendbarkeit der Modelle in der Praxis.

Aus der direkten Fragestellung ergibt sich folgende Arbeitsthese: Die Beschreibung und
Modellierung der Stromungs- und Transportprozesse in der Dimension des Porenraums kann
zur Herleitung der effektiven transportbestimmenden Parameter, wie Durchlissigkeit und
Dispersivitét, fithren.

In dieser Arbeit wird versucht, die Stromung und den Transport in einem gesittigten pordsen
Modellmedium zu modellieren und dann Loésungsanséitze zur Herleitung der effektiven
Parameter aufzuzeigen.
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2. Stand der Forschung

In der Praxis werden heute eine Vielzahl von makroskopischen Modellen zur Strémungs- und
Transportmodellierung verwendet. Diese Modelle 16sen die kontinuumsmechanische
Stromungsgleichung (DARCY-Gesetz) und die allgemeine Transportgleichung mit Hilfe
verschiedenster mathematischer Methoden (Zeit- und Raumdiskretisierung, verschiedene
numerische Verfahren). Eine gute Ubersicht iiber makroskopische Modelle ist bei
KINZELBACH & RAUSCH (1995), LEGE, KOLDITZ & ZIELKE (1996) zu finden. In der Praxis
weit verbreitete Stromungs- und Transportmodelle sind z.B. USGS ModFlow, ModPath,
RockFlow und Spring.

Die Tabelle 2.1 gibt einen Uberblick iiber die Skalenabhiingigkeit der verschiedener
Modelltypen, wobei die Ubergiinge zwischen den Modelltypen flieBend sein kénnen.

Tab. 2.1: Skalen und Modelltypen (aus DURNER, 1998)

Malf3stab Modelltyp

Mikro Lattice-Gas- und Lattice-Boltzmann- Modelle
Navier-Stokess-Gleichung
mikroskalige Porennetzwerke

Makro statistische Porenbiindelmodelle
stochastische Advektionsmodelle
Advektions-Dispersions-Modelle

Feld Advektions-Dispersions-Modelle mit effektiven Parametern
mehrdimensionale heterogene Advektions-Dispersions-Modelle
Mediumeigenschaften als statistische Ensemble
Mediumeigenschaften als deterministische Makrostrukturen
,,Black-Box“-Modelle

Das Ziel aller Modellierungen fiir Stromungs- und Transportprozesse liegt in der
Hydrogeologie allgemein in der Skala des FeldmaBstabes (DURNER, 1998). Das Problem liegt
in der Ermittlung und Modellumsetzung der effektiven Transportparameter.

Die theoretischen Grundlagen dieser Arbeit lassen sich in drei Themenkomplexe aufgliedern:
der Theorie granularer Materialien, der Theorie pordser Medien und der Fluiddynamik, bzw.
der CFD (Computional Fluid Dynamic). Ziel dieser Arbeit ist letztendlich eine Synthese der
aus den Themenkomplexen relevanten Teilgebiete fiir die im Kapitel 1 formulierten Problem-
und Fragestellungen.

Theorie granularer Materialien

Die Theorie granularer Materialien gewinnt in den letzten Jahren immer mehr an Bedeutung
fiir die Materialwissenschaften allgemein. Die Theorie beschreibt die materielle Zusam-
mensetzung, Materialeigenschaften und Prozesse innerhalb granular zusammengesetzter
Medien. Beispiele fiir verschiedene Simulationsmethoden, wie z.B. Molekulardynamik,
Diskrete-Elemente-Methode liefern die Arbeiten von HERRMANN (1995, 1999),
QUINTANILLA & TORQUATO (1997, 1999), WILLIAMS & O’CONNOR (1995), WILLIAMS &
REGE (1999), SCHINNER (1999), RICHARD, OGER, LEMAITRE, SAMSON & MEDVEDEV (1999),
POTAPOV & CAMPBELL (1998). Speziell die Arbeiten von STOJAN (1995) und LEPPMEIER
(1997) beschiftigen sich mit der mathematischen Beschreibung von Kugelpackungen im
Raum.

Theorie poréser Medien

Die Theorie pordser Medien setzt sich allgemein mit den Eigenschaften der Medien sowie in
diesen Medien ablaufenden Prozesse auseinander. Granulare Materialien konnen dann als
pordése Medien bezeichnet werden, wenn sie Hohlrdume, d.h. eine Porositit aufweisen. Das
Hauptinteresse der gegenwirtigen Forschung richtet sich auf Transportprozesse innerhalb
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pordser Medien und deren mikro- und makroskopische Modellierung. Entscheidend fiir die
ProzeBmodellierung ist die Implementierung der Porenstrukturen. Ubersichten iiber die
Thematik geben DAGAN (1989), HILFER (1996), SAHIMI (1993) und DULLIEN (1992). Die
Kopplung einzelner Teiltransportprozesse und der Einsatz verschiedener Porenstrukturmodelle
ist oft Gegenstand fiir spezialisierte Fragestellungen. So setzen z.B. RIECKMANN & KEIL
(1997) Porennetzwerkmodelle fiir die Simulation von Diffusion fiir allgemeine Reaktions-
kinetiken ein. RAGE (1996) untersuchte das Transportverhalten und Dispersion von Partikeln
in zweidimensionalen periodisch angeordneten Kugelpackungen. SCHWARZER (1995) u.a.
beschiftigten sich mit den Sedimentations- und Transportverhalten von Kugeln in fluiden
Phasen. BERRYMAN und Co-Autoren (1987-1992) untersuchten und parametrisierten die
Eigenschaften pordser Medien in Hinblick auf Transportrelevanz und verglichen untereinander
empirische Modellvorstellungen (KOZENY-CARMAN, ARCHIE, DARCY-Fluf}). HILFER
und Co-Autoren (1991-1999) entwickelten eine Lokale Porosititstheorie und untersuchten mit
dieser Theorie die Strukturen statistisch-zufdlliger Porensysteme und deren Transport-
eigenschaften. MANWART & HILFER (1999), BISWAL & HILFER (1999) rekonstruierten
zufillige porése Medien mit Monte-Carlo Simulationen und flihrten daran Mikrostruktur-
analysen durch. Autoren wie VIDALES, RICCARDO & ZGRABLICH (1998), FLEKKOY & PRIDE
(1999) nutzen modifizierte Porennetzwerk-Kapillarmodelle zur Modellierung von Mehr-
phasenfliissen in pordsen Medien. TORQUATO, KIM & CULE (1999) berechneten effektive
Transporteigenschaften digitalisierter pordser Medien mit Hilfe von , first-passage-time*
Gleichungen. ROBERTS & TORQUATO (1999) modellierten die Mikrostrukturen pordser
Medien als statistische GauB3-Prozesse.

Fluiddynamik, CFD (Computional Fluid Dynamic)

Die Fluiddynamik ist ein Teilgebiet der Physik und beschreibt allgemein das Verhalten und
die Prozesse innerhalb fluider Phasen. Der Aufgabenbereich der CFD ist die Entwicklung
effektiver mathematischer Simulationsverfahren.

Beispiele fiir effektive Losungsverfahren der Navier-Stokes-Gleichung liefern die Arbeiten
von RANNACHER & WITTUM (1998), TUREK (1998), SCHREIBER & TUREK (1999), SUH &
KM (1999), BECKER, BRAAK, RANNACHER & WAGUET (1999) und BOGHOSIAN (1999) und
Arbeiten weiterer Autoren. Andere Autoren benutzen und vergleichen alternative
Simulationsverfahren fiir Fluiddynamikphdnomene, z.B. Monte-Carlo-Simulationen versus
Molekulardynamik (FREZZOTTI, 1999) sowie Lattice-Boltzmann-Simulationen (KRAFCZYK,
1995).

Die mathematischen Ldsungsmethoden aus dem Bereich der Fluiddynamik sind ein
unerldBliches Werkzeug zur Simulation der Stromungs- und Transportprozesse in pordsen
Medien.

Bedeutung fiir die Praxisanwendung in der Hydrogeologie

In der Hydrogeologie haben die Theorien und Lésungsansétze aus o.g. Themenkomplexen
bisher keine oder nur untergeordnet Anwendung gefunden. Auf die Probleme bei der
Ermittlung und Behandlung der Parameter, die direkt Einflu} auf die Transporteigenschaften
haben, wie Permeabilitit, Porositdt, Dispersivitit u.s.w., die direkt von der Porenraum-
geometrie abhédngig sind, wird von mehreren Autoren (HILFER (1996), LEGE, KOLDITZ &
ZIELKE (1996), BERRYMAN (1995), DURNER (1998)) immer wieder hingewiesen.
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Die Tabelle 2.2 zeigt den qualitativen EinfluB verschiedener Eigenschaften eines pordsen
Mediums und Fluideigenschaften auf die hydraulische Durchléssigkeit und die Dispersivitét:

Tab. 2.2: Qualitativer Einflu} von Eigenschaften auf Durchlissigkeit und Dispersivitét (aus XU

& ECKSTEIN (1997), nach CHEN (1991)).

Erhohung des Parameters

Permeabilitit

Dispersivitit

1. Porositéit

T

\)

2. effektive KorngrofBe (Verteilung)

3. Ungleichformigkeitsgrad

4. Abweichung von Kugelform

5. Kornrauhigkeit

6. Temperatur

7. Viskositit

T
2
2
\!
T
2

1
T
T
T
\A
T

T Erhohung des Wertes
2 Erniedrigung des Wertes

Die Eigenschaften 1 bis 5 sind Eigenschaften des porésen Mediums die direkt durch die

Porenraumgeometrie beeinflussen.

Das mikroskopische Modellierungen im Porenraum relativ gute Ergebnisse makroskopischer
Parameter liefern konnen, zeigten schon SCHOPPER (1982-1987) und Co-Autoren in einem
fraktalem ,,Pigeon-Hole-Modell“ sowie BERRYMAN (1987) und HILFER (1996).
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3. Theoretische Grundlagen

Im folgendem Kapitel werden die fiir die Fragestellung relevanten theoretischen Grundlagen
dargestellt. Die Benennung der pordsen Medien beschrankt sich auf korngestiitzte pordse
Medien (z.B. Sande, Kiese, Sandsteine und kiinstliche Medien).

3.1 Charakterisierung poroser Medien

Ein pordses Medium stellt primér ein 2 Phasen-Stoffsystem dar. Es handelt sich dabei um eine
Feststoffphase und eine Nicht-Feststoffphase. Dieses 2 Phasensystem beinhaltet einige ent-
scheidende Parameter zur Charakterisierung, die im Folgenden kurz dargelegt werden.

Porositdt

Einer der wichtigsten Parameter ist die Porositit eines Mediums. Sie ist gegeben durch:

Vp
Ve
Vi
n

Ry

n —& 3.1
VG
V.=V,
n,, = 3.2)
ff VG

= Volumen des Porenraumes [m?]

= Volumen des Bezugssystems [m?]

= Volumen des Haftwasseranteils [m?]
= Porositit [-]

= effektive Porositét [-]

Die geometrische Gesamtporositét » kann mit Hilfe der Lagerungsdichtebestimmung ermittelt
werden. Fiir den Transport ist aber die effektive, bzw. frei entwisserbare oder drainbare
Porositit n,; von Bedeutung. Die Abbildung 3.1 zeigt die Beziehung zwischen der
Gesamtporositit, der effektiven Porositdt (nutzbares Porenvolumen) und des Anteils des
Haftwassersaumes in Abhéngigkeit der Korngrofe.

60
——
- T— —~—
- - . . \ "\GeSan”
~ o pO[Qn
N S~ "aum
N
‘\ /VO\
30 R0, N
§ ~ « .. Haftwasserraum
e - e e e
A 0|
T ‘ U S ‘ G ‘ X

Abb. 3.1: Beziehungen zwischen Gesamtporen-, Nutzporen- und Haftwasserraum in
Abhingigkeit der KorngroBe (aus HOLTING 1989)
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Die Porositét ist von der Kornverteilung, der Lagerungsdichte und der Kornform und der
Kornoberflichenbeschaffenheit abhéngig.

Die effektive Porositdt wird i.d.R. durch Auslauf- oder Tracerversuche bestimmt. Desweiteren
werden empirische Zusammenhénge zur Abschitzung der effektiven Porositit herangezogen
(BEYER & SCHWEIGER, 1969, HOLTING, 1989). MAROTZ (1968) gibt folgende Formel zur
Abschitzung der effektiven Porositit aus dem Durchlassigkeitsbeiwert an:

n, =46,2+4,5 Ink, (3.3)

In k; = logarithmierter Durchldssigkeitsbeiwert [m/s]

Korngrofienverteilung

Die KorngroBenverteilung ist ein Merkmal der GroBenzusammensetzung eines Kornge-
misches. Nach DIN 4022 sind die Einteilungen in verschiedene KorngréBenklassen normiert.
Die Korngrofenverteilung wird durch eine KorngroBenanalyse im Labor (Sieb/Schlim-
manalyse), durch statistische Auswertung von Kornauszdhlungen oder Bildanalyseverfahren
bestimmt. Dargestellt wird eine Kornzusammensetzung i.d.R. als statistische Summenkurve.
Aus dieser Kurve lassen sich fiir die Praxis relevante KenngroBen ableiten. Die Abbildung 3.2
zeigt Beispiele typischer Kornsummenkurven verschiedener Bodenarten.

Tonkorn Sohluffkorn Sandkorn Kieskorn
. fein mittel | grob fein mittel | grob fein mittel | grob
6o = 1 oo
=TT | I L4
,90 g /l/’// :'/ il // i
o 80 /'/ ,/ /I dgg
R 70 a / b el / L A d
S 70
: { AN /
x 60 { A d5g
S / AWl /
S 50 / i
5 , 7 e/ P / *
‘8 40 // / D C 7 f : dq.o
[
= 30 / / / / / // | / dao
£ 2 )4 ) Vu'dP's |
“ ’ T4 AL | %20
70 // ’4// 1] é'ﬁ"/ | d
d— aus A i1 7 0
0 = ' -
00006mm 0002 Q006 Q02 a06 oz a6 17 2 & 20 o60mm
a tSu  toniger Schiuff ¢ su'kiS schwach schluffiger stark kiesiger Sand
b t'sSu schwach toniger stark sandiger Schiluff f Ki Kies, eventuell Mittelkies
¢ t'suS schwach toniger schiuffiger Sand g1 Fuller-Kurve z = 100 9% - {(d)/d pax)® mit ¢ = 0,4
d 8 Sand, eventuell Mittelsand gs Fuller-Kurve mit « = 0,5 und dppax = 2 mm

Abb. 3.2: Beispiele von Kérnungslinien typischer Bodenarten (BUSCH & LUCKNER, 1974)

Die wichtigsten, auch hydraulisch bedeutsamen Parameter aus einer Kornsummenkurve sind
in Tabelle 3.1 aufgefiihrt:
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Tab. 3.1: Ableitbare Parameter aus einer Kornverteilungskurve

Ungleichformigkeitsgrad (U) | ¢y = % (3.4)
10

Mediane Korngrof3e dsg

Mittlere KorngroBe (M) M = % (3.5)

: d

Sortierung (S) S= |25 (3.6)
d25

Schiefe (Sk) 5, =T tdn (3.7)

dSO

d, = Korngrofe bei x [%] Durchgang aus der Summenkurve [mm]

Lagerungs- (Packungsdichte)

Die Lagerungsdichte bestimmt die Lage der Kdrner zueinander. Bei gleich groBen idealen
Kugeln ergeben sich folgende theoretische Porosititen und Lagerungsformen:

Viererpackung 66 %

Sechserpackung 47,6 % vgl. Abb. 3.4
Achterpackung 39,1 %

Zehnerpackung 30,1 %

Zwolferpackung 25,95 % vgl. Abb. 3.5

Fiir die Beurteilung der Lagerungsdichte wird ein Dichteindex (/p) eingefiihrt:

n
E=— (3.8)
l-n
emax - gna
I, = —max et 3.9
gmax ~ € min
£ = Porenziffer [-] (aus der Porositét berechnet)
Enax = maximale Porenziffer [-] (bei lockerster Lagerung)
Epnin = minimale Porenziffer [-] (bei dichtester Lagerung)
Enat = natiirliche Porenziffer [-] (bei natiirlicher Lagerung)

Generell wird die Lagerung nach folgenden Kriterien bezeichnet:

0<17,<03 locker

03<171,<0,6 mitteldicht

0,6<71,<1,0 dicht
Kornform

Ebenfalls hat die Kornform und Oberflachenbeschaffenheit der Koérner Einflul auf die
Porositit. Je sperriger (d.h. abweichend von der Kugelform), desto grofer wird die Porositét.
KOZENY (1928) fiihrte daraufhin einen Kornformfaktor (Abb. 3.3) ein, der in verschiedenen
empirischen Modellgleichungen (z.B. Gl. 4.14, 4.17) als Korrekturfaktor Verwendung findet.



3. Theoretische Grundlagen Seite 8

8

7)

a) kugelig c¢) nadelformig e) kantig
b) plattig d) abgerundet f)} scharfkantig

Abb. 3.3: Kornformen (nach BUSCH & LUCKNER, 1974)

Formfaktoren aus Abbildung 3.3:

a) 1,0 d) 1,0-1,1

b) 1,1 e) 1,2

c) 1,2 f) 1,3
Porenraumgeometrie

Die oben beschriebenen petrophysikalischen Kenngrofen sind flir die Porenraumgeometrie
entscheidend. Aufgrund der Komplexitit der Porenraumgeometrien selbst in einfachen Kugel-
packungen wird i.d.R. auf stark vereinfachende Parameter zuriickgegriffen. Die wichtigsten
Parameter sind dabei der wirksame Korndurchmesser und der hydraulisch wirksame Poren-
kanal(dquivalent)durchmesser.

Aus der Kornverteilungskurve kann der wirksame Korndurchmesser berechnet werden:

d d

w 0

100
L 22-( Ax (3.10)

la T d +d)

= Siebdurchgang [%]

= wirksame Korndurchmesser [mm]

= obere Grenze einer KorngréBenklasse [mm]
= untere Grenze einer KorngroBenklasse [mm]

R RH
=

=

Die Abbildungen 3.4 und 3.5 zeigen die geometrische Ableitung des wirksamen Porenkanal-
durchmessers aus einer reguldren Sechserpackung (Abb. 3.4) und einer reguldren Zwolfer-
packung (3.5). Dabei zeigt sich die rdumliche Komplexizitit des Porenraumes in der
Darstellung von Schnittebenen schon bei einfachen, d.h. reguliren Kugelpackungen.
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Schmitt

Grundrif3

3 3
Z 2
7 7

. n=04764

Abb. 3.4: Porenraumgeometrien aus reguléren Sechserpackungen und Schnittebenen (BUSCH &
LUCKNER, 1974)

Aufril3 Schnrtt

Abb. 3.5: Porenraumgeometrien aus reguldren Zwolferpackungen und Schnittebenen (BUSCH
& LUCKNER, 1974)

Die Porenraumgeometrie, insbesondere der hydraulisch wirksame Korn- und Porendquivalent-
durchmesser, sind fiir die Beurteilung von z.B. Kolmations- und Suffosionsprozessen von Be-
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deutung. Dabei werden diese Parameter aus Proportionalititsfaktoren, dem Rundungsgrad und
der Kornverteilungskurve abgeleitet und in verschiedene Beziehungen eingesetzt.

Nach Abbildung 3.4 betrdgt der minimale ,,Porendurchmesser* in reguldren Sechserpackungen
das 0,414-fache des Kugeldurchmessers. In reguldren Zwolferpackungen (Abb. 3.5) betragt
der minimale ,,Porendurchmesser das 0,155-fache, also deutlich geringer als in der Sechser-
packung. Alle anderen Packungsformen oder Kugelpackungen mit unterschiedlichen GréBen-
verteilungen liegen in den Verhéltniswerten zwischen 0,414 und 0,155 oder niedriger.

Nach BUSCH & LUCKNER (1974) wird der hydraulisch wirksame Porendquivalenzdurchmesser
di nach folgender Beziehung errechnet:

d, =0455-8/U -e-d,, (3.11)

Werden in diese Gleichungen die Werte fiir reguldre Sechser- und Zwolferpackungen
eingesetzt (Ungleichférmigkeit=1, d;,=d und die entprechenden Porenziffern), erhilt man die
gleichen o.g. Verhiltnisse (BUSCH & LUCKNER, 1974).

3.2 Strukturmodelle poroser Medien

Bei der Charakterisierung und Modellierung pordser Medien wird davon ausgegangen, daf3
das Modell des pordsen Mediums alle Eigenschaften beinhalten soll, die EinfluB} auf die zu be-
trachtenden Prozesse haben (RICKMANN, 1997, u.a.). Daher kann je nach Fragestellung auf
eine Vielzahl von Modellvorstellungen pordser Medien zuriickgegriffen werden (vgl. Tabelle
2.1). Die Skala reicht dabei von mikroskopischen Modellen, die den Porenraum beschreiben,
bis zu makroskopischen Modellen, in denen die Eigenschaften des porosen Mediums in sog.
reprisentativen Elementarvolumen zusammengefal3t sind.

HILFER (1996) unterteilt die Modellvorstellungen in deterministische und stochastische
Geometrien (unendliche und diskrete Raume). Diese Einteilung ist bei der Modellgenerierung
eines pordsen Mediums von entscheidender Bedeutung. Eine umfangreiche Ubersicht iiber die
Modellierung pordser Medien liefert SAHIMI (1993). Die Einteilung der Modelle in dieser
Ubersicht lassen sich ebenfalls in deterministische und stochastische Geometrievorstellungen
aufgliedern.

Bei einer Vielzahl von Fragestellungen werden mikroskopische Porenmodelle angewandt. Die
wichtigsten dabei sind:

Kapillarmodelle

Kornmodelle

Netzwerkmodelle

Perkolationsmodelle

Rekonstruktionsmodelle (image processing, autocorrelation)
Fraktalmodelle

Der Realitdt der Mikrostrukturen pordser Medien kommen die sog. Rekonstruktionsmodelle
relativ nahe. Durch Anwendung von Autokorrelationsfunktionen kénnen die Mikrostrukturen
poroser Medien sehr gut nachgebildet werden, welches die Abbildungen 3.6 und 3.7 veran-
schaulichen.
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Abb. 3.6: 3D-Porenraum eines Fontainebleau Abb. 3.7: Simulierter 3D-Porenraum mit gleicher
Sandsteines, gewonnen aus image-processing Porositdt wie Beispiel in Abb. 3.6 (BISWAL et al.,
Daten (BISWAL et al., 1999) 1999)

In dieser Arbeit wird auf ein klassisches Boolesches Porenmodell zuriickgegriffen. Die
allgemeine Definition des Modells lautet mathematisch formuliert (nach DAGAN, 1989):

h(x,t)=0 fir xe V, und h(x,t)=1 fir xeV (3.12)

h(x,t) = Funktion des Ortsvektors x und einer ,,Laufvariable ¢
xeV, : Ortsvektor x liegt im Porenraum V'

xe Vy . Ortsvektor x liegt in der Matrix (Festphase) Vs

A

=
m
uN

e

=
<~

X

Abb. 3.8: Boolesches Korn/Porenmodell
Die Abbildung 3.8 veranschaulicht die Funktion /(x,z).
P(x,, %y x,) = (h(x,), h(x,),.... h(x,)) (3.13)

Die Gleichung beschreibt, daf} die Verteilungswahrscheinlichkeit der Vektoren im Porenraum
und in der Feststoffmatrix sich aus den mittleren Funktionsergebnissen der Funktion %(x,?) er-
geben. Diese Gleichung dient zugleich als stochastisches Boolesches Porenmodell.

Auch die Rekonstruktionsmodelle, bzw. Autokorrelationsmodelle konnen als Boolesche
Modelle aufgefalit werden (Abb. 3.7 und Abb. 3.9).
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1 Eine weitere Methode zur Charakterisierung
der Porenrdume und Ableitung der hydrau-
lischen Parameter ist die fraktale Dimension
der Porenrdume (PAPE et al., 1987). In
|| diesem  Pigeon-Hole-Modell ~ wird  der
effektive Porendurchmesser und die spezi-
| fischen Oberflichen aus der fraktalen
.| Dimension errechnet und anschlieBend in die
| klassischen Beziehungen nach CARMAN
11 (1937) und KOZENY (1928) eingesetzt (Kap.
1 4), um die hydraulischen Parameter abzu-
| leiten.

Abb. 3.9: Pigeon-Hole-Model - Fraktale
Porenrdume (PAPE et al. 1987)

3.3 Stromungs- und Transportprozesse in porosen Medien und Modellierung

Wie erwihnt spielen die Eigenschaften des porésen Mediums die entscheidende Rolle bei
Strémungs- und Transportprozessen. Die einzelnen Prozesse lassen sich wie folgt aufteilen:

Stromungsprozesse

Advektion, Konvektion 1
Mehrphasenfluf3 (ungeséttigte Stromung) !

Transportprozesse

molekulare Diffusion

Matrixdiffusion !
mechanische Dispersion !
Verdiinnung

Verdampfung

Gasaustausch !

radioaktiver Zerfall

Filtration (Partikeltransport) !

Losung und Faillung

Adsorption, Desorption, Ionenaustausch (Retardierung) !

Redoxreaktionen

Komplexbildung

mikrobiologische Prozesse

Die mit ,,!“ gekennzeichneten Prozesse sind unmittelbar und entscheidend mit der Porenraum-
geometrie verbunden. Entprechend finden sich in den Modellgleichungen, welche den
Transportprozel3 beschreiben, Geometrieparameter des pordsen Mediums.

Im Bereich des Grundwassers werden die Advektion, hydromechanische Dispersion, die
Retardierung und der Abbau als Prozesse, repriasentiert in Modellgleichungen, beschrieben.
Bei der Modellierung dieser Prozesse wird von der Beschreibung der Eigenschaften des
pordsen Mediums in reprasentativen Elementarvolumen ausgegangen.

Stromungsgleichung eines viskosen Fluids

Die Stromung eines inkompressiblen, viskosen Fluids wird durch die Navier-Stokes-
Gleichung beschrieben. Diese Gleichung leitet sich aus der Newtonschen Bewegungsgleich-
ung fiir Fluide und dem Kontinuitédtsgesetz ab. Auf die Herleitung wird an dieser Stelle ver-
zichtet und auf entsprechende Literatur verwiesen (z.B. bei RAGE, 1996, HILFER, 1996).
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P owvi=-Ltyp+ Ty o
ot p p
%/—/

Fluidbeschleunigung

(3.14)

{0 |~

v v, < . ;
Druckgradient  viskoser Reibungsterm  duBere Beschleunigungskrifte

= Fluidgeschwindigkeitsvektor [m/s]

v

f = duBerer Kraftvektor [N]

t = Zeit [s]

p = Fluiddruck [Pa]

p = Dichte des Fluids [kg/m?]

n = dynamische Viskositit [Pa-s]

Die Gleichung (3.14) beschreibt die Beschleunigung eines inkompressiblen viskosen Fluides
aufgrund von Druckunterschieden, der inneren und dufleren viskosen Reibung (Negativbe-
schleunigung) und &ueren Krifteeinfliissen im freiem Raum. Die bekannte Stokes-Gleichung
und das Gesetz von Hagen-Poiseuille leiten sich aus der allgemeinen Navier-Stokes-Gleichung
ab. Die Navier-Stokes-Gleichung gilt fiir laminare und turbulente Stromungen. Die in der
Praxis angewandte Reynoldszahl ergibt sich aus der Entdimensionierung der Navier-Stokes-
Gleichung und kann unter Umstédnden fiir die Charakterisierung der Strdémung (laminar oder
turbulent) herangezogen werden.

1y
Re=PtV (3.15)
n
Re = Reynoldszahl [-]
/ = Lange/Durchmesser des Bezugssystems [m]
v = mittlere Fluidgeschwindigkeit [m/s]

Makroskopische gesdttigte Stromungsgleichung (DARCY-Fluf3)

Das mit Gleichung (3.16) ausgedriickte DARCY-Gesetz leitet sich aus der Navier-Stokes-
Gleichung (3.14) ab. Eine Herleitung ist u.a. bei HILFER, 1996 zu finden.

V/-=—12-Vh (3.16)
vy = Filter- oder DARCY-Geschwindigkeit [m/s]
k ; = Durchléssigkeitsbeiwert als Tensor [m/s]
Vh  =hydraulisches Potential [-]

Die FlieBrate oder DARCY-Geschwindigkeit (Filtergeschwindigkeit) wird aufgrund eines
hydraulischen Potentials (hydraulischer Gradient) und des Durchléssigkeitsbeiwertes, bzw. der
Permeabilitdt des porésen Mediums hervorgerufen und beeinflufit (Abb. 3.10). Dabei muf} der
Durchlassigkeitsbeiwert als Tensor in mehrdimensionalen Stromungen aufgefafit werden.

Die vor allem in der Erddlgeologie gebrduchliche Permeabilitit (Definition in Abb. 3.11)
hiangt mit dem Durchléssigkeitsbeiwert {iber folgende Beziehung zusammen:

Il

:EM (3.17)
o=

K = Permeabilitit als Tensor [m?]
g

= Erdbeschleunigung [m/s?]
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Die in der Hydrogeologie hiufig angewandte Abstandsgeschwindigkeit v, wird folgender-
mafen definiert (vgl. auch Abb. 3.13):

v =—L (3.18)

In diesen Gleichungen finden sich 2 entscheidende Parameter, die direkt vom pordsen
Medium abhéingig sind: der Proportionalitétsfaktor Durchldssigkeitsbeiwert und die effektive

Porositit.
1cm® Wasser {1mPa-s)
(T=0%¢)
-
17y 27 2
o '}_ N
= G § 1 4 B
PR IEEE :
S R e 1 T 3= ;—'-_— ' =
S S s
o 1 JR — - -
= A
o A
S .
b 7= = =/ |
Q= kyeFe T

Abb. 3.10: Definition des DARCY -Gesetzes gszS)\l( 1: Delf:llrzition der1 lg’ggmeabilitﬁt und der Einheit
(aus HOLTING, 1989) CY (aus HOLTING, )

Das Gesetz von DARCY ist in dieser Form nur unter laminaren Stromungsverhéltnissen im
Porenraum giiltig. Die Abbildung 3.12 zeigt den Zusammenhang zwischen Durchlissigkeits-
beiwert, dem hydraulischen Potential und dem Giiltigkeitsbereich des DARCY-Gesetzes.

stréomungs-
loser prilinearer linearer postlinearer turbulenter
Bereich Bereich Bereich Bereich Bereich
< | P - e s

| | l i
I ] ] |
| [ | '
5 -+ g '
| V | [ N |
A , S
t

T i / l } [
© i ?
‘.‘:C i T 1 1
\ [ ] |
|
/ | ' |
1 [ A

dh
A ————
dl

Abb. 3.12: Giiltigkeitsbereich des DARCY -Gesetzes (WALZENBACH, 1991)

Hierbei zeigt sich, dafl der Durchléssigkeitsbeiwert im prd- und postlinearen Stromungs-
bereich keine Konstante mehr darstellt. Die Ursache im prélinearen Bereich ist in den
molekularen Anziehungskriften des Fluids und den Kornoberflichen zu suchen. Im
turbulenten Bereich kommt es durch die Turbulenzen im Porenraum zu stark schwankenden
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Druck- und Bahngeschwindigkeiten, die wechselnde FlieBwiderstinde erwarten lassen. Zur
Abschitzung der Giiltigkeit des DARCY-Gesetzes wird i.d.R. die Reynoldszahl herange-
zogen, die in Aquiferen anders definiert wird.

HANTUSH (1964) gibt fiir Aquifere die Reynoldszahl folgendermaflen an:

— p.dw.vf
n

Re (3.19)

In BROWN et al. (1972) wird eine weitere Definition fiir die Reynoldszahl angegeben:

d, v 1
Re=—+—2. (3.20)
v 0,75-m, +023
Vg = Bahngeschwindigkeit des Fluides [m/s]
v = kinematische Viskositédt [m?/s]

Das Problem hierbei liegt in der ungeniligenden Kenntnis der Bahngeschwindigkeiten und der
effektiven Porositit.

Nach JAKOB (1950) und ToDD (1960) gilt das Gesetz von DARCY bei einer Reynoldszahl
kleiner 10. Dariiber geht die laminare Stromung in eine turbulente Stromung {iber.

Makroskopische Modellierung der gesdttigten Stromung in einem porésen Medium

Die Kopplung des Kontinuititsgesetzes mit dem DARCY-Gesetz fithrt zur allgemeinen
makroskopischen Stromungsgleichung, die hdufig in der Hydrogeologie bei der Modellierung
von Grundwasserstromung angewandt wird:

V( m-k, -Vh) + q = S‘g—}; (3.21)

Transmissivitit v
M Quell- und Senkenterme ~ Speicherterm

Anderung des hydraulischen Potentials

m = Méchtigkeit des wassererfiillten Grundwasserleiters [m]
q = Quelle und/oder Senke [m?/s]

In der Gleichung wird der Tensor des Durchldssigkeitsbeiwertes als Eigenschaft des pordsen
Mediums in Elementarvolumen repréisentiert.

Zur Losung dieser Gleichung sind Randbedingungen erforderlich, auf die hier nicht einge-
gangen werden soll. Die Anwendung der Gleichung auf spezielle Systeme (Randbedingungen)
erlaubt analytische- oder teilanalytische Losungen, die in der Praxis weit verbreitet sind
(KINZELBACH & RAUSCH (1995), LEGE, KOLDITZ & ZIELKE (1996) und KRUSEMAN & DE
RIDDER (1994)).

Makroskopische Modellierung des Transports

Die wichtigsten Transportprozesse sind die Advektion, molekulare Diffusion, mechanische
Dispersion, Sorption, chemische- und biochemische Reaktionen sowie der radioaktive Zerfall
beim Transport radioaktiver Substanzen. Diese Transportprozesse finden sich in der allge-
meinen Transportgleichung wieder.

—v,-Ve+ D,-V¢ - B-Ve -F-Ve()= (1+A(c))-% (3.22)

Advektion Dispersion und Diffusion  Apbau/Wachstum Filtration —_—
Adsorption, Reaktion, Speicherinderung
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Die Vernachlissigung der Reaktions- und Abbauterme fiihrt zur allgemeinen advektiven-
dispersiven Transportgleichung eines idealen Tracers:

ac
a—z—va -Ve+ D, -V (3.23)
! Advektion hydromech. Dispersion

D, =o0-v,+D,, (3.24)
c = Konzentration (Menge/Volumen) [g/m?]
Dy = Molekularer Diffusionskoeffizient [m?/s]
Dy = Hydromechanische Dispersion [m?/s]

o = Dispersivitit [m]

Der Transport eines idealen Tracers wird durch die Advektion und hydromechanische
Dispersion beschrieben. Die hydromechanische Dispersion setzt sich aus der Dispersivitét des
pordésen Mediums, der Abstandsgeschwindigkeit und der molekularen Diffusion zusammen
(Gl. 3.24).

Die dahinterstehende Dispersionstheorie gilt seit Jahrzehnten als anerkannte mathematische
Beschreibung des Transportes von idealen Tracern in geséttigten pordsen Medien
(SCHEIDEGGER, 1961, BEAR, 1972).

Analog zur Reynoldszahl (Gl. 3.15 und 3.19) kann auch aus der Transportgleichung ein
dimensionsloser Parameter, die Peclet-Zahl (Pe) abgeleitet werden. Zwei Varianten sind
folgendermafen definiert:

[-v
Pe= 4 (3.25)
D,
[-v,
Pe= (3.26)
D,
/ = Lange/Durchmesser des Bezugssystems [m]
D, = Longitudinale Dispersion [m?/s]

Bei Peclet-Zahlen (Gl. 3.25) groBer 1 dominiert der advektive-dispersive Transport, bei
Pecletzahlen kleiner 1 der diffusiv gesteuerte Transport. Wird die Peclet-Zahl nach Gl. 3.26
definiert, iberwiegt bei Peclet-Zahlen kleiner 1 der dispersive Transport, andernfalls der
advektive Transportanteil.

Fiir den eindimensionalen Fall mit der Randbedingung c(0,t)=c, und c(x,#)=0 existieren eine

Reihe analytischer Losungen. Eine eindimensionale Form kann durch Laplace-Transformation
gewonnen werden:

c(x, t) 1

. 2 — +exp{

x = Entfernung vom Injektionspunkt [m]

XJ.e,,fc f# 527

Aus diesen analytischen Losungen wird klassisch die Dispersivitiat aus Tracerversuchen in
Sdulen durch Kurvenanpassung hergeleitet. Es existieren eine Reihe weiterer auch mehr-
dimensionaler Losungen, die bei der Auswertung von Tracerversuchen im Gelédnde (an Grund-
wassermefstellen und Brunnen) angewandt werden.
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Die Abbildung 3.13 veranschaulicht die Begriffe Abstands- und Bahngeschwindigkeit sowie
den tatséchlichen Transport eines idealen Tracers aufgrund der korngestiitzen mechanischen
Dispersion in einem représentativen Elementarvolumen (REV) eines pordsen Mediums.
Ursache der mechanischen (korngeriistbedingten) Dispersion sind die tatsdchlichen Bahnge-
schwindigkeiten des Fluides im Porenraum. Die Bahngeschwindigkeiten sind also direkt von
der Porenraumgeometrie und Porengrofen abhingig.

Miftlere Abstands-— Advektiver Transport
geschwindigkeit und eines idealen Tracers
mittlere Bahnlinien

> o0 S t =0 t =aAt
20 250900
O o
Co o o § o%
Tatsdchliche Bahnlinien Tatsdchlicher Transport

eines idealen Tracers

/\go 7

t =0 t=At

Abb. 3.13: Zusammenhang Abstands- und Bahngeschwindigkeiten (KINZELBACH, 1992)

Im Rahmen dieser Arbeit wird insbesondere die korngeriistbedingte Dispersion (Abb. 3.14),
deren Ursache in den Porenraumgeometrien liegt, betrachtet. Allgemein muf3 aber die
Dispersion als skalenabhéngige Grofle aufgefalt werden. Die Abbildung (3.14) veranschau-
licht die Skalenabhéngigkeit der Dispersion.
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Korngeriist— Kleinskalige Grogskalige
bedingte Makrodispersion: Makrodispersion
Dispersion

P

Z;
777

210

e e ]

e,
7,4
10°m

10° m 10° m

Abb. 3.14: Skalenabhéngigkeit der Dispersion (KINZELBACH, 1992)

In der Praxis, d.h. bei der Auswertung von Tracerversuchen, werden verschiedene Methoden
zur Ableitung der hydromechanischen Dispersivitit angewandt.

Folgende Methoden werden in der Praxis zur Ermittlung der Dispersivitét hdufig eingesetzt
(nach JAKOWSKI, 1995):

Verfahren der Parameteranpassung

Bei dieser Methode werden die Parameter Dispersivitit und effektive Porositéit in die
allgemeine Transportgleichung eingesetzt (numerische oder analytische Losungen) und
die Parameter entsprechend an einer gemessenen Konzentrationsverteilung angepalit (trial
and error).

Methode der kleinsten Quadrate

Anpassungsparameter bei dieser Methode ist die Quadratsumme der Abweichungen vom
Erwartungswert. Gestartet wird mit sinnvollen Anfangswerten. Es wird solange iteriert,
bis eine gewiinschte Genauigkeit (Abweichung erreicht ein Minimum), erreicht ist. Die
Dispersionskoeffizienten konnen dann aus der Ergebniskurve abgeleitet werden.

statistische Momentenmethode

Bei dieser Methode werden aus der Tracerdurchgangskurve statistische Momente
ermittelt. Diese Momente liefern Groflen zur Gestaltbeschreibung der Durchgangskurve.
Unter bestimmten Annahmen konnen aus den Momenten die gesuchten Parameter be-
rechnet werden. Auf die Momentenmethode soll hier etwas ndher eingegangen werden:
Die statistischen Momente einer Konzentrations-Zeitverteilung (c,f) werden wie folgt
definiert (Tab. 3.2):
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Tab. 3.2: Statistische Momente einer Konzentrations/Zeit-Verteilung

0. Moment M, = TC . dt (3.28)
0

1. Moment M, = TI.C - dt (3.29)
0

2. Moment M, = T(I—,u)2 c-dt (3.30)
0

3. Moment M, = T(I—,uf .c-dt (3.31)
0

4. Moment M, = T(z —u)4 .c-dt (3.32)
0

Die Verteilungsfunktion F(?) berechnet sich aus dem Flacheninhalt unter der Dichte-
funktion f{?) und 148t sich ausdriicken als:

;e%(%ujz (3.33)
F(r):% je (%) dt  (3.34)

Aus diesen statistischen Momenten lassen sich unter der Annahme einer Gaulischen
Normalverteilung mit der Dichtefunktion (Gl. 3.33) die gesuchten Parameter berechnen

(Tab. 3.3):
Tab. 3.3: Ableitbare Parameter aus statistischen Momenten einer Konzentrations/Zeit-Verteilung
mittlere Verweilzeit t=l= M, (3.35)
t M0
mittlere Vv = M, L (3.36)
Abstandsgeschwindigkeit ‘M,
2
Varianz der Konzentrations-| 52 _ M, -M,-M, (3.37)
Zeit-Verteilung M g ’
2
g 2-M?
Schiefe o, =2 (339)
o’ M,
Kurtosis o, = M, (3.40)
o' M,

Generell 146t sich dieses Verfahren abgewandelt auch zur Berechnung und Beurteilung
von Kornverteilungskurven heranziehen (GEBELEIN, 1956).
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Summenkurvenmethode

Diese Methode wird in der Praxis sehr hdufig angewandt. Der longitudinale
Dispersionskoeffizient (D;) wird aus der Zeit/Konzentrations-Summenkurve folgender-
malBen berechnet:

=2 2
Vo (lgy, 1
D, =" (’;‘ft 159) (3.41)
50

Dabei stellt die GeschwindigkeitsgroBe die mediane Abstandsgeschwindigkeit dar und
unter der Annahme einer GauBschen Normalverteilung entsprechen die Zeitwerte Zg,; und

t;59 die Wendepunkte und 75, den Maximalwert der Glockenkurve.

numerische Methoden

Fiir die Losung der allgemeinen Transportgleichung stehen eine Reihe unterschiedlichster
numerischer Verfahren zur Verfiigung. Bei den Modellierungen im Bereich des
Grundwassers werden sehr hiufig Finite-Differenzen- und Finite-Elemente Verfahren
angewandt. Dabei wird die numerische Losung iiber Parameteranpassung an MeBwerte
(Konzentrations-Zeit-Verteilungen) angepalt. Weitere in der Praxis angewandte
Verfahren sind das MOC (Method of Characteristics) und das Monte-Carlo (Random-
Walk) Verfahren. Auf Finite-Differenzen und Random-Walk Verfahren wird in dieser
Arbeit noch weiter eingegangen (Kap. 4).

Bei allen o.g. Methoden mufl die Dispersivitdt eines pordsen Mediums {iber Parameter-
anpassung (Dispersivitdit und Abstandsgeschwindigkeit) an MeBwerte (z.B. in einem
Modellgebiet) verifiziert werden. Dies kann unter Umstdnden zu erheblichen Problemen
fiihren und bedarf in aller Regel grofler Erfahrung der Modellierer.

Bei der Betrachtung der Makrodispersivitdt kann die statistische Verteilung der Durch-
lassigkeitsbeiwerte zur Ermittlung der Dispersivitét herangezogen werden. Die Streuung der
Einzelwerte um den Mittelwert der Durchléssigkeit bestimmt das Anwachsen der Dispersivitét
(GELHAR & AXNESS, 1983, SCHOPFER, 1989 u.a.). Demnach kann man folgende Beziehung
aufstellen:

2
Ink
o, = o)1 (3.42)

In kf

o = longitudinale Dispersivitit [m]
A = Korrelationsldnge [m]
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4. PoreFlow — ein Korn/Porenmodell zur Stromungs- und Transportmodellierung

Im Rahmen der Dissertation wurde das Computerprogramm PoreFlow entwickelt. Mit Hilfe
dieses Programmes und den darin integrierten Teilmodulen, deren Grundlagen im Folgenden
beschrieben werden, wird die im Kapitel 1 aufgestellte Fragestellung bearbeitet.

Grundidee zur Entwicklung des Modells

Im ersten Ansatz lassen sich korngestiitzte pordse Medien, wie Sande und Kiese, durch nicht
iberlappende Kugelpackungen bei variabler Kugelradienverteilung beschreiben. Mit einem
solchen Modell lassen sich korngestiitzte pordse Medien mit verschiedenen Eigenschaften
(Kornverteilung, Lagerungsdichte, Porositét) nachbilden. Entscheidend fiir die Geometrie der
entstehenden Poren ist dabei die Kornverteilung im Raum, sowie die Art der Anordnung (Ko-
ordination) der Kugeln.

Bei der Modellierung eines solchen Mediums entsteht das Problem, dal Medien in realen
Dimensionen (z.B. sandbefiillte Siulen bei Laborversuchen) aus mehreren 10° Kérnern
bestehen konnen. Dieses Problem wurde dadurch geldst, daBl das Modell nicht den
physikalischen Anlagerungsprozel nachbildet (z.B. Sandhaufenbildung {iber molekular-
dynamische Teilchenmodellierung), welches bei entsprechenden Teilchenzahlen einen
unvertretbar hohen Rechenaufwand bedeutet (TUREK, 1996, 1998), sondern fiir jedes Korn
(Kugel) den optimalen Anlagerungspunkt auf analytisch-geometrischer Basis (analytische
Geometrie im 3D-Vektorraum) errechnet, so dal der Rechenaufwand zur Mediengenerierung
drastisch reduziert wird.

Nach der Anlagerungsmodellierung konnen direkt grundlegende Eigenschaften des Mediums
errechnet werden. Generell resultiert der Porenraum aus der Differenz zwischen dem
Vektorraum des ,,GefdBles” und der Summe der Vektorrdume der Komer (Kugeln). Der aus
dieser Differenz resultierende Porenraum ist ein dulerst komplexes raumliches Gebilde (vgl.
Abb. 3.4 bis 3.8).

Nach StHAMI (1993) ist das hier vorgestellte Modell als geometrisches, nicht {iberlappendes
Kugelmodell (Boolesches Modell, Abb. 3.8) einzustufen.

4.1 Realisation in einem PC-Anwendungsprogramm

Das Computerprogramm PoreFlow wurde in PASCAL (DELPHI) auf PC entwickelt. Zur
Auswertung und Datenweiterverarbeitung dient MATLAB, welches tiber Schnittstellen
angesteuert wird. Als Grafikschnittstelle fiir die 2D, 3D — Datenausgabe wurde OpenGL in das
Gesamtprogramm integriert.

Sémtliche Simulationsldufe wurden auf Pentium III, groBer 500 MHz und min. 256 MB
Arbeitsspeicher durchgefiihrt.

Das Programmpaket ist in 5 Teile modular untergliedert, die entsprechend an die Reihenfolge
von Simulationslédufen gekoppelt sind:
Systemdateneingabe

Dimensionierung des Bezugssystems
Definition der SOLL-Kornverteilung
Auswahl der Strategiealgorithmen

Anlagerungsmodellierung

Modellierung der Anlagerung entsprechend der Vorgaben
Diskretisierung des Raumes

FluidfluBmodellierung

Modellierung des Druck- und Geschwindigkeitsfeldes im diskretisiertem Raum
Berechnung hydraulischer Eigenschaften aus Geschwindigkeits- und Druckdaten
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Transportmodellierung

Losung der konserativen Transportgleichung, Berechnung Konzentrationsverteilungen
Partikel-Tracking: Monte-Carlo-Simulation, Bahnwegeberechnung

Auswertung der Daten

Grafische Darstellung (2D, 3D) der Modellierungsergebnisse und des Strukturmodells
Plotgenerierungen

statistische Auswertung der Modellierungsergebnisse

Berechnung, Ableitung der hydraulischen Parameter

Die folgende Abbildung veranschaulicht den generellen Ablauf der Simulation zur Ermittlung
der Transportparameter und stellt gleichzeitig die Modelleingangsgrofien und Ausgabe-
grofen/Ergebnisse der jeweiligen Schritte dar:

EingangsgroRen:
Kornverteilung
Lagerungsverhaltnisse
Bezugssystem (Zylindergréfien) Ergebnisse:
Geometrisches (F;(;ro;li.t.éth
Korn/Porenmodell emgiri:ghzr;)geleitete
Anlagerungsmodell
( gerung ) Parameter
v Porositatsprofile
Diskretisierung Porenmittelebenen (Punkte)
MAC-Gitter "Tortuositat"
Boolsches Porenmodell

Perkolations-
untersuchung

v

Lésung
Navier-Stoke-Gleichung
(quasistationar)

.

Berechnung von
Bahnlinien
konserative
Transportsimulation
(Tracer)

statistische Auswertung « j

(diskrete Zellen)

Porennetzwerk
perkolierende Cluster

Geschwindigkeitsvektoren
Druckverteilung

Bahnlinien
Konzentrationsverteilungen

Dispersionskoeffizienten
Tortuositat

Generelles Ablaufschema zur Simulation eines Mediums
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4.2 Aufbau des Strukturmodells

4.2.1 Datengrundlage, Eingangsgrofien

Um ein korngestiitztes poroses Medium nachzumodellieren, bedarf es zunéchst der Definition
eines Bezugssystems (,,Behilters®). In diesem Modell wurden Zylinder als Bezugssystem
definiert, deren Dimensionen (Zylinderhohe und Durchmesser) frei einstellbar sind (Abb. 4.2).
Zylinder wurden als Bezugssystem ausgewahlt, da das Modell an Sdulenversuchen (Zylindern)
verifiziert wurde. Denkbar ist der Einsatz verschiedenster raumlicher Geometrien als Bezugs-
system, je nach Fragestellungen.

freier Rand (Auslauf)

A

Z, = Zylinder-
durchmesser

[+}]
undurchlissige 2
Zylinderwand O
<
>

Z, = Zylinderhohe
Winkel Theta

Z.Achse

L

Anfangs- und Randgeschwindigkeit
(Einlauf) v,

Abb. 4.2: Definition des Bezugssystems fiir Anlagerungs- und Fluidmodellierung

In der Abbildung 4.2 wird die Definition des Bezugssystems fiir die Anlagerungs- und
Fluidmodellierung dargestellt. Grundlage ist ein kartesisches Koordinatensystem mit den
Dimensionen x,y,z sowie die Abbildung von Vektoren in kartesischen- und sphérischen
Koordinaten. Die Auswertung der Vektordaten aus den Fluidmodellierungen beziehen sich auf

die genannten Koordinatensysteme.
Entscheidend fiir die resultierenden Porenstrukturen ist die Kornverteilung. Sie wird direkt als

Input-GroBienverteilung vorgegeben oder kann beliebig generiert werden.

Vorgabe des Bezugssystems:

Eingabe der Zylinderhohe: Zy
Eingabe des Zylinderdurchmessers: Zy
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Vorgabe der Kornverteilung:

Die Kornverteilung kann in mehreren Verfahren (Tab. 4.1) vorgegeben werden:

Tab. 4.1: Verfahren zur Bestimmung der Kugelradien, Kornverteilung

mittlerem Kugelradius und Standardabweichung

1. Zufallsradien zwischen minimalem und r=zr. r ]"WeiBes Rauschen"
. i min; " max;
maximalem Kugeldurchmesser
. . . . 5 - vatssvereil
2. Zufallsrac'hen gauf3verteilt zw1sghen mittlerem r=zr,., —6.,r,. +0’ Jeeusserteit
Kugelradius und Standardabweichung ’ S ’
i i ' 2 241 Iverteil
3. Zufallsradien lognormal verteilt zwischen ro=dr, —ol,r 4o ]esemavenit

4. direkte Vorgabe einer Kugelverteilungskurve als | Summenkurve (Kornverteilung)
Masse oder Anzahlverteilung

7 = Radius der 7 - ten Kugel [mm]

7in = minimaler Radius einer Kugel der Klasse i [mm]

7ax. = minimaler Radius einer Kugel der Klasse i [mm]

Vi = mittlerer Radius einer Kugel der Klasse i [mm]

o rz = Standardabweichung des Radius einer Kugel der Klasse i [mm]

i

Die Vorgabe der Kornverteilung iiber eine Kornverteilungskurve kann nach mehreren
Verfahren durchgefiihrt werden. Aufgelistet werden die Eigenschaften der Verfahren. Diese
Eigenschaften konnen beliebig untereinander variiert werden:

1.

W

Vorgabe einer Anzahl oder Masse pro Korngroflenklasse

Wird die Masse der einzelnen Korngrofenklassen angegeben (z.B. aus einer
Siebanalyse), muB3 die Soll-Anzahl der Koérner pro Kornklasse berechnet
werden. Ein trivialer Zugang hierzu liefert:

. m;
akg =intf —————— 4.1)
3 k] - p,
ak s, = Soll-Anzahl der Kugeln der Klasse i
m, = Masse aller Kugeln der Klasse 7 [kg]
rk, = mittlerer Radius einer Kugel der Klasse i [m]
Ps = Dichte des Kugelmaterials [kg/m?]

KorngroBenklasse kann als zufalls,- gau3- oder lognormal verteilte KorngroBenklasse
definiert werden (Varianten der Verfahren 1 bis 3, nach Tab. 4.1)

die Auswahl eines Kornes zur Anlagerung erfolgt zufillig

die Auswahl eines Kornes zur Anlagerung erfolgt nach einer bestimmten Reihenfolge
(vorwirts oder riickwirts in den Kornklassen)

die Auswahl eines Kornes erfolgt nach der Wahrscheinlichkeit des Auftretens im
Gesamtkorngemisch
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Grundsitzlich erfolgt die Auswahl mit Hilfe von Zufallszahlen. Die Erzeugung der Zufalls-
zahlen wird durch die Ist-Kornverteilung im Vergleich zur Soll-Kornverteilung gesteuert. Der
ausformulierte Algorithmus befindet sich im Anhang 1 (Abb. Al.1). Die Zufallszahlen werden
in PoreFlow mittels bestimmter Zufallszahlgeneratoren erzeugt. Eine Anleitung zur Generie-
rung ,,guter” Zufallszahlen und speziell verteilter Zufallszahlen ist u.a. beit HERRMANN (1997)
zu finden.

Fir die Simulation natiirlich vorkommender Korngemische empfiehlt sich der Einsatz
folgender Methode, die auch in den vorgestellten Simulationsldufen angewandt wurde:

e Vorgabe einer Kornverteilungskurve iiber Massen- oder Anzahlverteilung

e Kornverteilung innerhalb einer Klasse ist normalverteilt

e die Auswahl eines Kornes zur sequentiellen Anlagerung erfolgt nach der
Wabhrscheinlichkeit des Auftretens im Korngemisch, um eine moglichst homogene
Verteilung im Raum zu erreichen

Die Variation der Verfahren innerhalb einer Anlagerungsmodellierung ermdglicht es, rdumlich
homogene- und inhomogene pordse Medien zu generieren. So lassen sich z.B. Schichtungen
in ein gewihltes Bezugssystem (Abb. 4.7) oder rdumlich homogen verteilte beliebige Kornver-
teilungen nachbilden (Abb. 4.6 und 4.8).

4.2.2 Anlagerungsmodellierung (Zusammensetzung) des Mediums
Die Anlagerung von Kugeln erfolgt im Modell sequentiell, d.h. fiir jede anzulagernde Kugel
wird ein optimaler Anlagerungspunkt berechnet. Danach erfolgt die Anlagerung einer weiteren
Kugel, u.s.w. bis das Bezugssystem gefiillt ist, oder die erforderlichen Kornanzahl(en) erreicht
sind.
Der Anlagerungsvorgang lauft im Modell nach folgendem Schema ab:
1. Startkoordinaten fiir Losungsvektoren festlegen
Variante 1: Startkoordinaten (x,y,z) der vorher angelagerten Kugel
Variante 2: Zufallskoordinaten (x,y,z) im Bereich Z4 (Zylinderdurchmesser)
Variante 3: Mittelpunkt des Zylinders (Z4/2,y,Z4/2)

2. Berechnung aller moglichen Losungsvektoren

Auflésung der Gleichungssysteme
(Gl. 4.2 bis 4.7, Abb. 4.3, 4.5)

3. Filterung der moglichen Losungsvektoren

Als Losungsvektoren kommen nur Vektoren in Frage, die nicht zu einer
Uberlappung mit anderen Kugeln fiithren (Gl. 4.8).

4. Auswahl einer stabilen Losung
5. moglicher Optimierungslauf fiir Losungssuche

6. von Punkt 1 (Ende der Anlagerung, wenn Kugelanzahlen Ist=Soll oder
das Bezugssystem gefiillt ist)

Die Abbildungen 4.3 und 4.4 zeigen schematisch die Losung zur Berechnung des Mittel-
punktes (Losungsvektor) der neu anzulagernden Kugel in geometrischer Form. Die Ab-
bildungen 4.3 und 4.5 sind aus Darstellungsgriinden in eine Ebene projiziert.
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Die Kugeln A bis C mit den entsprechenden

Radien (r bis r¢) sind definiert. Die Kugel

D mit dem Radius rp soll angelagert

werden. Der Algorithmus geht bei der Be-

rechnung des gesuchten Ldsungsvektors

(Mp) wie folgt vor:

e Addition von rp zu jeweils rp bis rc,
dabei ergibt sich die Kugel U

e Aufstellung der Ebenengleichungen
EAB, EAC und EBC

e Aufstellung der Gleichung der Schnitt-
geraden g zwischen Exp, Exc und Egc,
wobei die Ebene Egpc als Kontroll-
rechnung mitgefiihrt wird

e Berechnung der Koordinaten (L&sungs-
punkte) zwischen g und der Kugel-
gleichung fiir Kugel U (gibt generell 2
Losungen)

Abb. 4.3: Geometrische Darstellung einer Beispiel-
16sung, Projektion in die Ebene

optimale Lésung  Dje Abbildung 4.4 zeigt die optimale
Losung angelehnt an die Darstellung der
Losung in Abb. 4.3 in 3D-Darstellung.
Das vorgestellte geometrisch/analytische
\ Verfahren ist im Raum (3D) generell giiltig.

__ Es existieren immer mogliche Losungen,

wenn die Schnittebenen zwischen den
Kugeln Ua, Ug und Uc (Gl. 4.2 bis 4.4)
existieren. Dabei konnen die Mittelpunkt-
vektoren der Kugeln beliebig im Raum
liegen und unterschiedliche Radien auf-
weisen.

Aus geometrischen Uberlegungen kann pro
angelagerter Kugel ein zugehoriger ,,Poren-
durchmesser berechnet werden. Dieser
ergibt sich aus dem Innenkreisdurchmesser
des berechenbaren Dreiecks, welches sich
auf der Tangentialebene beziiglich der
Losungsebene befindet (Abb. 4.3, 3.4 und
3.5). Die Strecken a, b und ¢ berechnen sich
aus den Abstinden zwischen den Schnitt-
punkten der Geraden und den zugehorigen
Ebenen (Abb. 4.5).

Der Innenkreisdurchmesser des Dreiecks
berechnet sich dann aus:

r:l‘\/s~(s—a)~(s—b)~(s—c)
s

Abb. 4.5: Geometrische Darstellung einer Beispiel- s = l (a+b+c)
16sung, Projektion in die Ebene, Berechnung des 2
Innenkreisdurchmessers
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Zusitzlich versucht der Algorithmus, Losungen mit dem Zylinderboden oder der Zylinder-
wand zu finden. Treten dort Losungen auf, werden diese in der Losungsauswahl mit einbe-
zogen.

Analytische Berechnung der moglichen Losungsvektoren

Die Gleichung der Ebenen ergeben sich durch Gleichsetzung der entsprechenden
Kugelgleichungen:

Kugelgleichungen:
UA ::(55,4 _;C)z _(rA +FD)2 =0

U, =(,—%) —(ry+r,)" =0 (4.2)

Up=(X.—X) =(r.+1,)" =0
Ebenengleichungen (der Form A-x+B-y+C-z+D=0):

E,s ::2'((XB_XA)'X+(J/B_yA)'y+(ZB_ZA)'Z)
+(—x§+xj—(rA+rD)2+yi—yé—z§+zi+(r3+r0)2)=0

EAC ::2'((xc_x,4)'x+(yc_yA)'y+(ZC_ZA)'Z)
+(—xé+xj—(rA+rD)2+yi—yé—zé+zi+(rc+rD)2)=O

Epe ::2'((xc_xB)'x+(yc_yB)'y+(Zc_ZB)'Z)

4.3)
+(—xé +x;—(ry+7,) + Yy —yi—zi+z, + (7 +rD)2)=O

Eine Losung existiert, wenn die Ebenen £,3 und E ¢ (oder Epc) und eine Schnittgerade
zwischen den Ebenen besteht (durch Umformung in die Koordinatenformen der
Ebenengleichung):

N=4-((x,=x,) (= ye)— (s —r,) (x, —x:))#0 (4.4)

Durch Losung des in Gl. 4.3 aufgestellten Gleichungssystems erhdlt man eine
Parameterform der Schnittgeradengleichung (Parameter ¢):

g=d+t-u (4.5)

Das Einsetzen der Schnittgeradengleichung (g) mit der Kugelgleichung (U,) fiihrt zu 2
moglichen Losungen des Parameters ¢:

M, =F,—(@+t-i)) —(r,+r,)>=0  (4.6)

xl:;—2.(xj.a—a-5+ﬁ.(rA+rD)) 4.7)
xzzﬁ%-(xj.ﬁ—a.ﬁ—ﬁ-(m+rD)) 4.8)

Das Einsetzen von ¢; und ¢, in Gleichung 4.5 fiihrt zu den gesuchten Mittelpunkten der
neu anzulagernden Kugel (Abb. 4.4).
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Die folgenden Abbildungen (4.6 bis 4.9) zeigen vier unterschiedliche Beispiele der An-
lagerungsmodellierung, die die Moglichkeiten des Anlagerungsalgorithmus demonstrieren.

b
I»

|

Abb. 4.6: Lagerung eines Kugelgemisches mit Abb. 4.7: Geschichtete Lagerung unterschied-
normal verteilten Kugelradien im Zylinder licher Kugelradien im Zylinder

Abb. 4.8: Lagerung eines relativ gleichkdrnigen Abb. 4.9: Ausschnitt aus der Lagerung eines
Kugelgemisches als ,,Schiittkegel* bimodalen Kugelgemisches

Modifikationsmoglichkeiten des modellierten Mediums

Nach der Anlagerungsmodellierung (Abb. 4.6 bis 4.9) besteht die Mdglichkeit, vor der
Diskretisierung das Modellmedium zu verdndern. Es ist z.B. moglich, die Radien der Kugeln
nachtraglich zu vergroBern oder zu verkleinern. In der derzeitigen Implementierung des
Programms ist ein vorgebbarer konstanter Wert moglich. Es ist denkbar, eine Funktion des
Radiuszuwachses mit dem Radius der Kugel zu bilden und zu integrieren. Es steht somit ein
Werkzeug zur Verfiigung, um z.B. Porenzemente durch RadiusvergroBerung zu beriick-
sichtigen. Wird dies im Modell durchgefiihrt, muf3 das bei der Diskretisierung entstehende
Porennetzwerk mit der Perkolationstheorie analysiert werden.

4.2.3 Parameterableitung aus dem Modellmedium

Nach erfolgreicher Berechnung der Anlagerung kénnen grundlegende hydraulische Parameter
abgeleitet werden. Einige lassen sich direkt aus der entstehenden Geometrie ableiten, andere
werden {iber bekannte empirische Zusammenhénge berechnet.

Kornverteilung

Die Berechnung der Kornverteilung ist von Bedeutung, um die Ist-Verteilung mit der Soll-
Verteilung zu vergleichen. Bei der Berechnung der Ist-Verteilung wird jede einzelne Kugel
mit berticksichtigt (was nicht von Nachteil ist, da keine Intervallklassen definiert werden miis-
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sen). Bei der Berechnung der Ist-Kornverteilung wird gleichzeitig der hydraulisch-wirksame
Korndurchmesser nach KOZENY-KOHLER (Gl. 4.17) ermittelt.

Porositdt

Die Porositit ist eine der wichtigsten charakteristischen Groflen eines porésen Mediums, da
sie das Verhiltnis des Volumens des Porenraumes zum Volumen des Bezugsystems darstellt
und letztendlich den potentiellen Raum fiir den Fluidflufl und Transport reprasentiert.

Die geometrische Gesamtporositét 7., im Modell ist das Verhiltnis der Summe aller Kugel-
volumen zum Volumen des Zylinders (Bezugssystems) und wird nach folgender Gleichung
ermittelt:

i=1

(2:”(’3 +d,)’ )_”‘Zrz "Z,
no =

= 4.9
geo - Zr2 . Zh ( )
Ngeo = geometrische Gesamtporositét [-]
7 = Radius der Kugel i [mm)]
dy = Dicke der Haftwasserschicht [mm]
Z, = Zylinderradius [mm]
Zy = Zylinderhdhe [mm)]

Die Dicke der Haftwasserschicht ¢, kann dabei beriicksichtigt werden. Wird die Dicke der
Haftwasserschicht beriicksichtigt, werden dabei die entstehenden Uberlappungsvolumina ver-
nachléssigt.

Die Porositdt eines Ausschnittes im Medium kann effektiv mit der random-point Methode
ermittelt werden. Diese liefert die sog. statistische Porositét, die mit einer entsprechend grofen
Anzahl von zufilligen Testvektoren (Abb. 3.8) entsprechend genau werden kann (GI. 3.12 und
3.13). Der Testausschnitt (Raum) wird dabei durch die zuldssigen Bereiche der Zufalls-
vektoren definiert.

z(x,t)=1 fir xe V, und z(x,t)=0 fur xe V| (4.12)

s

X = Zufallsvektor
t = Index
1-Y xeV,
(M) = — (4.13)
Ngtar = statistische Porositét [-] im Raumausschnitt

Porositdtsprofile

Porosititsprofile in bestimmten Raumrichtungen kénnen Aufschlufl iber den Zusammenhang
zwischen FlieBgeschwindigkeiten und den zur Verfligung stehendem Raum gegeben. Sie
dienen zudem als Element zur Volumenmittelung von Berechnungsergebnissen.

Die Profile werden bei der Diskretisierung mit ,,Slice“-Operationen und bei der MAC-
Diskretisierung gewonnen. Bei den ,,Slice“-Operationen wird die Porositét als ,,Fliche* rein
geometrisch aus den Kreisschnittgleichungen berechnet, wogegen bei der MAC-
Diskretisierung das Verhédltnis zwischen Zellen im Porenraum und im Korn (analog
statistischer Porositit, Gl. 4.13) reprisentiert wird.

Spezifische innere Oberfldchen

Analog zur geometrischen Gesamtporositdt kann auch die spezifische Oberfliche S, des
Modellmediums geometrisch errechnet werden:
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N 2

Sew =2 4717 ] (4.12)
i=1

Seeo = gesamte innere Oberflache [m?]

S
geo

=% [lm] (4.13)
2

nz'Z,

4

por

Die Berechnung einer ,,statistischen Oberfldche, analog zur statistischen Porositit wire
denkbar, ist aber aufgrund aufwendiger mathematischer Operationen im Vergleich zur
statistischen Porositét nicht sinnvoll.

Porenstrukturen

Die Entwicklung des Anlagerungsalgorithmus hatte zum Ziel, moglichst dichte Kugel-
packungsdichten zu erreichen, um moglichst nahe an natiirliche Lagerungsverhéltnisse heran-
zukommen.

Bei der Modellierung entsteht meist eine kombinierte Tetraeder- oder offene Tetraeder
Lagerung (Beispiel Abb. 4.11). Die Abweichungen von der Idealporenform ist auf Rand-
storungen des Bezugssystems und auf die Varianz der Kornverteilung selbst zuriickzufiihren.
D.h., bei Kornverteilungen kann man nicht mehr von z.B. , Tetraederlagerung“ an sich
sprechen, sondern muf3 als Maf} die Lagerungsdichte und Porositét annehmen.

Permeabilitdt, Durchldssigkeitsbeiwert

Aus der Ist-Kornverteilung kann man nach den bekannten Beziehungen von Hazen und Beyer
den Durchldssigkeitsbeiwert abschétzen. Allerdings ist hier diese Methode wenig praktikabel,
da die Werte flir dg, ds, d2, €.t.c. aus der Kornverteilungskurve abgelesen werden miissen.
Fiir eine definierte Ist-Verteilung, in der direkt die Anzahl aller Korner représentiert ist, bietet
sich die Methode nach KOZENY-KOHLER an, die auch in der Literatur bessere Werte liefert
(LANGGUTH & VOIGT, 1980 u.a.). Der Proportionalititsfaktor C ist bei dieser Methode von
dem Verhéltnis der Viskositdten bei verschiedenen Temperaturen und dem Rundungsgrad der
Korner abhingig. Der Vorteil ist, da3 der hydraulisch-wirksame Korndurchmesser direkt aus
der Kornverteilungskurve mathematisch ermittelt wird und nicht tiber d;y, dg d2 e.t.c abge-
leitet werden muf3. Auf die Herleitung wird hier verzichtet und auf die entsprechende Literatur
verwiesen (LANGGUTH & VOIGT, 1980 u.a.).

Der Durchldssigkeitsbeiwert (kyin [m/s]) berechnet sich nach KOZENY-KOHLER:

3

k,=C-d>=2.40510°- .4 (4.14)
R I+¢
€= li im Modell 7 = n,,, (4.15)
—n

Da im Modell jede Kugel mit Mittelpunkt, Radius und Masse bekannt ist, wird die wirksame
KorngrofBe (d,,) wie folgt direkt berechnet:

1
1 _2C
i.°S6

G, = Masse der i-ten Kugel [kg]

[1/m] (4.16)
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Fiir die Porositét wird die geometrische Gesamtporositit eingesetzt. Fiir R als Rundungsfaktor
gilt fir Kugeln der Wert 1 (Abb. 3.3). Der Parameter 7 beschreibt das Verhiltnis der
kinematischen Viskositét fiir Wasser bei 10 [°C] zur tatsdchlichen Fluidtemperatur. Im Modell
wird mit 20 [°C] Fluidtemperatur gerechnet.

Nach KOZENY-CARMAN wird die Permeabilitit K nach folgender Gleichung zusétzlich
abgeschitzt:

3
n

sy M

Bei der Durchstromung eines granularen Mediums mit sphérischen Einzelkérnern wird fiir die
Ko0zENY-Konstante /; der Wert 5 angesetzt (CARMAN, 1937).

Die aus der Fluidmodellierung gewonnene Permeabilitit wird direkt mit der ,,geometrisch*
abgeleiteten Durchldssigkeit nach KOZENY-KOHLER (Gl. 4.14) und KOZENY-CARMAN (GL.
4.17) verglichen.

4.3 Stromungs- und Transportmodellierung im Modellmedium

Grundlage der Stromungsmodellierung ist eine Losung der zeitabhéngigen Navier-Stokes-
Gleichung fiir inkompressible Fluide in einem fluidgeséttigten Medium (Gl. 3.14).

Durch Einfiihrung der dimensionslosen Reynoldszahl Re kann die Navier-Stokes-Gleichung in
eine dimensionslose Darstellung umgeformt werden, wobei folgende Normierungsrechnungen
erfolgen (Dimensionsanalyse):

Fo Pﬁ}[]
Z, m
v —m/s:|
Vo — ==
Vo m/s
[ s m
1= —=V __:| [-]
g |m s
i 3 3
p— pz ﬁmis][kgms] (Pas:—kg)-
p-v, | kg m kg-m-m”-s s-m

Die Reynoldszahl Re wird folgendermaBen definiert:

Re:p-Zd-vO |:kg-m-m-m-s

; m3-kg-s:| (1 @18)

Das Stromungsverhalten in einem Zylinder (mit und ohne pordsem Medium) ist nicht ab-
hingig von der Zylinderhohe, sondern nur vom Durchmesser des Zylinders.

Die Umformung fiihrt zur dimensionslosen Darstellung der Navier-Stokes-Gleichung:

ov 1 -
+(V-VW=-Vp+—V¥% + 4.19
ot - Vyy P Re vrf (419)
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4.3.1 Diskretisierung des Raumes

Zur Losung dieser partiellen Differentialgleichung wurde die MAC (Marcer and Cell)-
Diskretisierungsmethode  (fully-staggered-finite-difference-scheme) ausgewdhlt, da diese
modelltechnisch relativ unkompliziert zu handhaben ist (RAGE , 1996, HOFLER 1997, TUREK,
1998, HERRMANN, 1997).

Diskretisierung im MAC-Gitter

Bei der MAC-Diskretisierung liegen die Geschwindigkeitskomponenten auf den Zellrdndern
und die Zustandsgrofie Druck im Zentrum der Zelle. Diese Methode hat den Vorteil, daf3 die
Ableitung der Geschwindigkeiten auf den Druckpunkt (Druck als Zustandsgrofe) im Zentrum
der Zelle durchgefiihrt wird.

Die Statusmatrix der Zellen ermittelt sich nach folgendem Ablauf (Tab. 4.2):
Tab. 4.2: Ablauf der MAC-Diskretisierung

1. Ermittlung maximale Anzahl Zellen ) zZ . Z, Z,
lmax:E’]max:Ax’kmax:E
(4.20)
2. Bere?bnung der Mittelpunktvektoren m;;; der m = (i-Ax —g,j Ax —g,k Ax _g)
Zellen ij,k i 2 2 2
(4.21)
3. Ermittlung der Statusmatrix v
(vgl. Boolesches Porenmodell) M jk > Z, —0
S .= ‘m -m <r.. —l
Werte der Statusmatrix S;: bk bk Kug, | =" Kugy
0 = Zelle liegt auBerhalb des Zylinders ‘mi, ik T Mg, | 2 Tkug, 2
1 = Zelle liegt in einer Kugel
2 = Zelle liegt im Porenraum (4.22)
m;; = Mittelpunkt der Zelle i,j,k
Mg, = Mittelpunkt der Kugel /
TKugl = Radius der Kugel /

Beispiel eines Diskretisierungablaufes in einem
Modellmedium

rot: Zelle liegt in einer Kugel (Solid)
blau: Zelle liegt im Porenraum (Void)

Die zeitabhingige Gleichung 4.19 wird nun wie folgt rdumlich und zeitlich diskretisiert:
x — Richtung (4.23):

(n+1) (n)
Ui —Uijk 1
N2 ik _ 2\ (n) (n) (n) (n+1) 2, ()
=—A (u —A (uv), A (uw),” A p Re Viu

At i,jk i,k i,k i,j.k i,j.k
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y — Richtung (4.24):

(n+1) (n)

pt) 1
i,j.k ik (n) _ 2\(n) (ny _ L oye2
Af =-A, (uv)i,j,k Ay (v )i,j,k A, (vw)i,j,k Ayp Re \
z — Richtung (4.25):
Wi(,lj‘;:) — I(Z)k =—A (Wu)(n) —A (wu (n) —A (W2 (n) —A (n+1) _}_va
Af =—A, ik y ijk z ik p Re "

(n)
i,jk

Die zeitliche Iteration wird mit dem Index (n) gekennzeichnet, wobei (r) den aktuellen und
(n+1) den nichsten Zeitpunkt kennzeichnet. Bei dieser Diskretisierung werden folgende

Differentialoperatoren verwandt:

(2-a, Lta,, o —a. 4k)
Aa, =——r———r——= (4.26)
Ax
2-a..,.+a .., —a. .
A a. ” — ( i,j.k i,j+1,k i,j l,k) (427)
RARREVRY A
y
(2-a. Lta ., —a .k_l)
Aa,, =——r——= = (4.28)
AZ
2
Via, ,=AAa  +AAa  +AAa;, (4.29)
Ay i —2«(1,"’1C +a, 4
AAaG,;, =— h;" L (4.30)
Gk —2-a,;,+a; 4,
AAG = e (4.31)
Qi =2 i+
AAa,, =— h;’ ol (4.32)

1 1
(uv)i+1/2,j+1/2,k = E(Mi,lﬁ-l,k + ui,j,k) : E(Vi,j,k Vi) (4.33)

4.3.2 Modellierung des Fluidflusses im Modellmedium

Explizite stationdre Losung der Navier-Stokes-Gleichung

Die zeitliche Iteration in diesen Gleichungen stellt ein explizites numerisches Verfahren dar,
welches numerisch nur unter bestimmten Bedingungen stabil lduft. Das Ergebnis der
numerischen Stabilititsanalyse ergibt folgende Bedingungen fiir den Zeitschritt:

At < 4 (4.34)

ReQuO| + |v0| + |w0|)Z

At S%Resz (4.35)
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Die zeitlich-diskretisierte Navier-Stokes-Gleichung kann man wie folgt kompakter darstellen:

v(n+1) L,

At

. =—Vp(”+‘>—(v<”>-V)v<”>+RiV2v<”> (4.36)
C

term™

Die Inkompressibilitdtsannahme fiir das Fluid fiihrt zur folgenden Gleichung:
V" =0 (4.37)

Nach der fractional step method kann man nunmehr folgende GroBe fiir den Zeitschritt n
ermitteln:

v o=v" 4 At-term™ (4.38)
Das Druck-Feld zum Zeitschritt n+/ mufl durch die Losung der folgenden Poissongleichung

berechnet werden:

Vipth = i Vo' (4.39)

Durch Einsetzen der Gleichungen (4.38 - 4.39) erhilt man fiir den Zeitschritt n+/:
v =yt - Ar VY (4.40)

Die Gleichung 4.39 (Poisson-Gleichung) wird im Modell nach der SOR (successive
overrelaxation) — Methode gelost. Das SOR-Schema sieht dabei folgendermalien aus:

(n,m+1) _ (n,m)
% = V2 pirm —iv - (4.41)
£= @ (Ax)*(Ay)* (Az)? 4.42)
2-[(A0)* + (ap)* +(A2)?] ’

Der SOR-Parameter @ kann definiert werden als: 1 <@ < 2. Dieser Wert hat entscheidend
EinfluB} auf das Konvergenzverhalten der Poisson-Gleichung. In den berechneten typischen
Modellmedien hat sich ein Wert von 1.8 als brauchbar herausgestellt.

Die Iteration des Druckfeldes kann nach folgendem Kriterium abgebrochen werden, wobei fiir
das Abbruchkriterium € ein entsprechend kleiner Wert gewéhlt werden sollte:

(n,m+1) (n,m)
p —-Pp
max ‘ <€ (4.43)

S

Randbedingungen

Fiir die Losung der Navier-Stokes-Gleichung und der Poisson-Gleichung fiir den Druck sind
Randbedingungen erforderlich.
Eine detaillierte Herleitung der Randbedingungen ist z.B. bei HOFLER (1997) zu finden.

Fiir die Grenzschicht zwischen Fluid und einem undurchdringlichem Medium (Feststoffrand)
mul} infolge der Haftbedingung gelten:
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(4.44)

= Normalenvektor der Oberfldache

<! S

T = Geschwindigkeit am Rand

An unbeweglichen Rindern (Kugeloberflachen, Zylinderwandung) ist die Fluidgeschwin-
digkeit gleich null.

In der MAC-Diskretisierung im 2D Fall ergibt sich fiir die Definition der Geschwindigkeit am
Rand (Anfangsgeschwindigkeit) durch die Vorgabe von ur (Zellindizies im 2D Fall):

Uiy =2 up =, (4.45)
Die Randbedingung fiir den Druck gewinnt man aus der Randgeschwindigkeit und der

temporiren Geschwindigkeit v* (Gl. 4.38). Im 2D Fall sehen die diskreten Gleichungen fiir
den Druck folgendermafien aus:

1 1 1 u; —uy v;’ , —v;, .
E(pl,j _2p0,j +p—1,j)+A_y2(p0,j+1 _2p0,j +p0,j—l) = _[ ! +— Ay / }(4.46)

At Ax

1 1 «
E(pl,j _p—l,j) = _E(“r —ur) (4.47)

Konsequenterweise folgt daraus, dafl der Druck als Randbedingung variabel von der Randge-
schwindigkeit abhéngt, d.h. als Druckrandbedingung erhélt man fiir die zu 16sende Poisson-
Gleichung eine Normalableitung nach der Randgeschwindigkeit.

Zusammenfassung zur expliziten Losung der Navier-Stokes-Gleichung

Zusammenfassend kann der Ablauf der Berechnung des Geschwindigkeitsfeldes zum Zeit-
punkt n+/ folgendermaf3en skizziert werden:

e Berechnung eines imaginiren Geschwindigkeitsfeldes (v") aus der vorhandenen
Verteilung zum Zeitpunkt »

e Losung der Poisson-Gleichung fiir das Druckverteilungsfeld fiir den Zeitpunkt
n+1 (bis zur Konvergenz des Druckfeldes)

e Berechnung des Geschwindigkeitsfeldes zum Zeitpunkt #+/ aus dem imaginéren
Geschwindigkeitsfeld und dem Druckverteilungsfeld (n+1)

Die Gesamtberechnungen des Geschwindigkeitsfeldes werden solange fortgesetzt, bis quasi-
stationéire Verhéltnisse eintreten. Dies mufl nach einer bestimmten Anzahl von Gesamt-
iterationsschritten (fiir Af) geschehen, da die Anfangsgeschwindigkeit iiber die Zeit als Rand-
bedingung konstant gehalten wird. In diesem Modell wird als quasistationdrer Zustand die
Konstanz der resultierenden Permeabilitiat (Ermittlung nach Gl. 4.52) angenommen, d.h. das
Modellmedium setzt den momentanen Geschwindigkeitsverhdltnissen einen konstanten
Widerstand entgegen. Die Konstanz der Permeabilitdt stellt sich nur dann ein, wenn die
Anderung der mittleren Geschwindigkeit im Modellsystem gegeniiber der Druckéinderung am
unteren Modellrand sich proportional oder nicht mehr verdndert (Gl. 4.51). Das hei3t nicht
zwangsweise, dal sich eine Konstanz im Geschwindigkeitsfeld eingestellt hat. Als zu-
sitzliches Abbruchkriterium wird angenommen, daB die Anderung der mittleren
resultierenden Geschwindigkeit im Léngsprofil (in Hauptstromungsrichtung) gleich null ist
(Abb. 4.14). Diese mittlere resultierende Geschwindigkeit multipliziert mit der Zellporositat
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ist dquivalent der Filtergeschwindigkeit im Modellmedium zum Zeitpunkt des Simulations-
endes.

Die Abbildungen (Abb. 4.14 und 4.15) veranschaulichen diese Zusammenhinge. Deutlich ist
zu erkennen, daf} bei niedriger Porositit die Porengeschwindigkeit zunimmt und bei hdherer
Porositit abnimmt. Bei quasistationdren Verhéltnissen stellt sich im Zylinder im Profil ein
konstantes lineares Druckgefille ein (Abb. 4.17). Dies zeigt, dal das angewandte Losungs-
verfahren der Kontinuitdtsbezichung gerecht wird.

Auswertung und Darstellung der Losung

Als Ergebnis der Iteration der Navier-Stokes-Gleichung liegen folgende Matrizen vor:

Geschwindigkeitskomponente in x — Richtung
Geschwindigkeitskomponente in y — Richtung
Geschwindigkeitskomponente in z — Richtung

Fluiddruck als Zustandsgrof3e

Zellinformation (s.0. MAC-Diskretisierung, Randbedingungsinformationen)

Die Ergebnisse stellen dabei den Zustand des Systems zum Simulationsendzeitpunkt dar. Die
Moglichkeiten der Darstellung und Auswertung der Losung werden an Hand der Testbeispiele
im Folgenden erldutert.

Ableitung der Permeabilidit aus der Fluidberechnung

Die Einstellung eines linearen Druckprofils im Modellmedium ermdglicht die Ableitung der
Permeabilitdt aus den Druck- und Geschwindigkeitsverhiltnissen {iber das DARCY - Gesetz.
Dabei wird das DARCY - Gesetz in folgender Form dargestellt:

k
v, =—: (-Vp) [m/s] (4.48)
n

k=—21. [m?] (4.49)

n = dynamische Viskositit [Pa-s]
p = Fluiddruck [Pa]
k = Permeabilitdt [m?]

Im Modell wird die mittlere Filtergeschwindigkeit v, aus dem Mittelwert der Geschwindig-
keitsbetrdge aller aktiven Porenzellen berechnet (Gl. 4.50). Der Gradient ergibt sich bei dieser
Volumenmittelung {iber den Zylinder (Abb. 4.2) aus dem mittleren Druck in der ersten Zell-
schicht (Zylinderhohe 0) und der Hohe des Zylinders (Gl. 4.51).

1 & -0 L
v, =Z-z(]ul +v, +wl|)-nze” (4.50)
I=1
I
4 ‘ Z b,
Ap, =—11 (4.51)
Z h

a = Anzahl der aktiven Porenzellen
a; = Anzahl der aktiven Porenzellen in der ersten Zellschicht

Hieraus ergibt sich die Bestimmungsgleichung fiir die mittlere Permeabilitdt [m?] im Modell:
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(4.52)

Die Umrechnung in den Durchldssigkeitsbeiwert erfolgt dann tiber den Zusammenhang analog
Gl. 3.17.

Simulation von Testproblemen

In der Fluiddynamik werden hdufig Benchmark-Tests (Leistungstests) eingesetzt, die zur
Uberpriifung der Zuverlissigkeit und Leistungsfahigkeit von Gleichungslosern dienen. Fiir die
Uberpriifung dieses Modells bietet sich ein Benchmark-Test an, bei dem eine Kugel oder ein
Zylinder von einem Fluid bei unterschiedlichen Randbedingungen umstromt wird (TUREK,
1998, SANO & MAKIZONO, 1998, KARIADAKIS, 1999, TATSUMI, 1999). Meist wird dieser Test
bei zweidimensionalen Problemen angewendet, ist aber durchaus verwendbar fiir drei-
dimensionale Stromungsprobleme.

Bei diesen Testsimulationen wird das Standardproblem in der folgenden Konfiguration durch-
gefiihrt:

Testkonfiguration:

e Zylinder mit einem Durchmesser von 10 [mm] und der Héhe von 20 [mm] als
Bezugssystem

e cine Kugel vom Durchmesser 3,33 [mm] befindet sich im Mittelpunkt des

Zylinders (geometrische Porositit betragt 90,4 %)

Zellweite (Diskretisierung MAC-Gitter) betrdgt 0,5 [mm)]

Durchstromung des Zylinders von ,,unten* nach ,,oben*

Fluid ist Wasser bei 20 °C

dynamische Viskositit 1,0087-107 [Pa-s]

Dichte 998,2 [kg/m?]

Variation der Anfangs- und Startgeschwindigkeiten (Folge: Durchstromung bei

unterschiedlichen Reynoldszahlen)

e Simulation bis zum quasistationdren Zustand

Die geometrische Testkonfiguration ist der Abbildung im Anhang 2 (Abb. A2.1 und A2.2)
dargestellt. In der Tabelle sind die durchgefiihrten Testrechnungen mit ihren Randbe-
dingungen und die relevanten Berechnungsergebnissen aufgefiihrt:
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Tab. 4.3: Fallbeispiele fiir die Simulation des Testproblems

Parameter | Beispiel 1 | Beispiel 2 | Beispiel 3 | Beispiel 4 | Beispiel 5 | Beispiel 6 Beispiel 7
Vo [m/s] 1,00-10° | 1,00-10° | 1,00-10* | 1,00-10° | 5,00-10° | 1,00-107 1,00-10™
Rey [-] ~0,01 ~0,1 ~1 ~ 10 ~ 50 ~ 100 ~ 1000
Vi [m/s] | 9,58-107 | 9,5810° | 9,58-10° | 9,60-10* | 5,56-10° | 1,13-102 1,11-10™
Re,, [-] 0,0095 0,095 0,95 9,5 55,5 111,5 1105

Vi [M/8] | 2,11:10° | 2,11-10° | 2,10-10* | 2,10-10° | 1,22:107 | 2,44-107 2,25-10™
Re e [-] 0,021 0,21 2,08 20,38 120,7 2415 2228

Simul. t [s] 3,5 2,1 3,7 1,4 0,9 0,07 0,04
pu [Pa] 1,16:10* | 1,16-107 0,012 0,1471 0,5101 0,92 72,94
i [Pa/m] 0,0058 0,06 0,6 7.4 25,5 1503,5 3647

i[mWS/m]| 591107 | 591-10° | 6,12-10° | 7,50-10" | 2,60-10° | 4,69-10° 3,72:10™
k¢ [m/s] 1,61 1,61 1,58 1,28 2,14 2,41 0,3

Turbulenz keine keine keine keine beginnend | ausgeprigt | ausgeprigt
Numerik stabil stabil stabil stabil stabil instabil stabil
DARCY giiltig giiltig giiltig ~ Grenze | ungiiltig ungiiltig ungiiltig

Abb. A23,A24 A2.5,A2.6| A2.7, A2.8 A2.9, A2.10

Im Anhang 2 sind jeweils die Stromungsbilder (Geschwindigkeitsbetrage und Stromungs-
vektoren) und die Druckverteilungen der jeweiligen Fallbeispiele dargestellt.

Konfiguration Beispiel 8

Das Beispiel 8 wird mit den Anfangs- und Randbedingungen entsprechend Beispiel 3
durchgefiihrt. Hierbei wird ein leerer Zylinder ohne Kugel durchstromt. Bei diesem Fall gilt
das Gesetz von Hagen-Poiseuille, einer analytischen Losung der Navier-Stokes-Gleichung fiir
diesen speziellen Fall. In diesem Beispiel wird die analytische Losung mit der numerischen

verglichen.

Beim Gesetz von Hagen-Poiseuille ergibt sich ein parabolisches Geschwindigkeitsprofil mit
maximaler Geschwindigkeit in der Zylinderachse:

L2 i-al bp
4n Z,
2
yo =L B
m Z,
G2 0
8n z, n-Z!

a = Abstand von der Zylinderachse

(4.53)

(4.54)

(4.55)

Als mittlere Geschwindigkeit wurde 1,00-10™* [m/s] angesetzt, und dann iiber die abgeleitete
Druckdifferenz (Gl. 4.55) das Geschwindigkeitsprofil (Gl. 4.53) errechnet.
Die Abbildung 4.10 zeigt den Vergleich der numerischen mit der analytischen Losung. Die
Werte aus dem Modell wurden in der mittleren Hohe des Zylinders aus den einzelnen, dem
Abstand von der Zylinderachse entsprechenden MAC-Zellen abgerufen.
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Abb. 4.10: Vergleich numerischer und analytischer Losung im Geschwindigkeitsprofil eines Zylinders

Ergebnisse und Interpretation

Beispiele 1 bis 7: Die mittlere Geschwindigkeit im System entspricht nahezu der vorge-
gebenen Anfangsgeschwindigkeit, entsprechend liegen auch die mittleren Reynoldszahlen bei
den Vorgabewerten. Die mittlere Geschwindigkeit liegt in den Beispielen 1 bis 5 leicht unter
der Anfangsgeschwindigkeit und in den Beispielen 6 und 7 leicht dariiber. Die maximale im
System auftretende Geschwindigkeit ist etwa doppelt so hoch wie die Anfangsgeschwindigkeit
(siche auch Beispiel 8). Der berechnete Fluiddruck am Zylinderboden steigt bis zur einer
Reynoldszahl von 50 (Beispiel 1 bis 5) % linear an, bei hoheren Anfangsgeschwindigkeiten
nicht mehr, entsprechend verhiélt sich der resultierende Druckgradient im Zylinder. Signifikant
sind die Unterschiede in den aus den berechneten Daten abgeleiteten Durchléssigkeits-
beiwerten (als Stromungswiderstand). Dabei zeigt sich, daB3 bis zu einer Reynoldszahl von
etwa 1 der Wert konstant bleibt, um dann abzunehmen, was bedeutet, dal} bei einsetzenden
turbulenten Stromungsverhéltnissen der Stromungswiderstand grofer wird. Im Beispiel 7
zeigen sich deutlich die turbulenten Stromungsverhiltnisse (Abb. A2.9). Auffallend dabei sind
die sich bildenden kleinen Gegenwirbel unterhalb der Hauptwirbel. Bei turbulenten
Verhiltnissen liegen im simuliertem Zeitraum keine quasistationidren Verhéltnisse vor, da die
auftretenden Wirbel dynamisch reagieren (sich bewegen, Gegenwirbel bilden sich und
verschwinden). Entsprechend variieren die Druckverhiltnisse und Durchstromungsmengen.

Die Abbildungen im Anhang fiir die Beispiele 1, 4, 5 und 7 zeigen jeweils den relativen
Betrag der Stromungsgeschwindigkeit (von dunkel nach hellgriin), die Geschwindigkeits-
vektoren und die Druckverteilung im Vertikalschnitt der Mittelebene des Zylinders. Eine
komplette dreidimensionale Darstellung wére zu uniibersichtlich. Auf die Darstellung der
Beispiele 2 und 3 wurde verzichtet, da diese den Verhéltnissen im Beispiel 1 sehr &hnlich sind.

In der Abbildung A2.3 (Beispiel 1) erkennt man deutlich, dal der Fluidstrom laminar um die
Kugel herumflie3t, ohne Wirbelbildung und ohne deutlichen ,,Druckschattenbereich* auf der
stromungsabgewandten Seite der Kugel (,,Leeseite). Die FlieBverhdltnisse um die Kugel
herum sind symmetrisch. Die schnellsten Fluidbewegungen finden zwischen der Aquator-
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ebene der Kugel und der Zylinderwand statt (Kontinuitdtsgesetz). Gleiche Verhéltnisse liegen
in den Beispielen 2 und 3 vor.

Im Beispiel 4 deutet sich eine Asymmetrie des Stromungsfeldes an. An der ,,Leeseite* der
Kugel bildet sich ein Druckschattenbereich aus, der sich bei hoheren Anfangsgeschwindig-
keiten deutlich verstirkt (Beispiele 5 bis 7). In dieser Druckschattenzone kommt es zur
Wirbelbildung, die extrem im Beispiel 7 ausgebildet ist.

Beispiel 8: Der Vergleich der numerischen und analytischen Losung zeigt eine weitgehende
Ubereinstimmung der Geschwindigkeit mit der Entfernung von der Zylinderachse (Abb. 4.10).
Die Fehlerbalken zeigen die absoluten Abweichungen von der analytischen Ldsung. Die
Losung mit der 0,25 [mm] Gitterweite liegt ndher an der analytischen Losung. Auffallend ist
eine leichte Asymmetrie der numerischen Lésungen. Die Ursache ist in der Diskretisierung
des Zylinders zu suchen, da die Rundung des Zylinders mit dem MAC-Gitter nicht exakt
nachgebildet werden kann und keine Netzverfeinerung am Zylinderrand vorgenommen wurde.

4.3.3 Transportmodellierung

Einsatz der Perkolationstheorie in der Transportmodellierung

Der FluidfluB und Transport im Modellmedium ist auch von der Vernetzung, bzw. der
Verbindung der Zellen (und Poren) untereinander abhingig.

Als Cluster werden in der Perkolationstheorie alle Zellen (Gitterpldtze) bezeichnet, die
untereinander durch einen Pfad zusammenhédngen und 2 Systemriander (Zylinder- Ober- und
Unterkante) untereinander verbinden. Ein Cluster perkoliert, wenn die Verbindung zwischen
den Systemriandern hergestellt ist.

Diese Eigenschaft perkolierender Cluster kann im Modell im Zusammenhang mit der
Transportmodellierung genutzt werden. Bei Medien, die geniigend fein diskretisiert sind und
bei denen keine Verdnderungen an den Kugelradien vorgenommen wurden, ergibt sich immer
ein vollstindiges perkolierendes Cluster im Bezugssystem (Zylinder). Das heifit nichts
anderes, als dal} alle Poren miteinander verbunden sind. Werden die Radien der Kugeln
vergroBert, ist das Porensystem nicht mehr vollstindig untereinander verbunden. Es kann zur
Ausbildung von Sackporen, abgeschnittenen Poren u.s.w. kommen. Mit dem sogenannten
,,Verbrennungsalgorithmus“ wird die Vernetzung des Porensystems ermittelt und es werden
die Porenbereiche identifiziert, die nicht mit den Systemridndern verbunden sind. Die Ver-
dnderung im Porenraum kann soweit betrieben werden, bis die kritische Perkolationsschranke
unterschritten wurde und das System damit undurchldssig wird (TUREK, 1998, HILFER, 1996).

Umsetzung des ,, Verbrennungsalgorithmus “

Im Modell bestehen die Gitterpldtze des Perkolationssystems aus den MAC-Zellen der
Mediumdiskretisierung (kubisches Gitter). Als Systemridnder sind der Zylinderboden als
,,Einlauf* und das andere Ende als ,,Auslauf™ definiert.

Nach TUREK (1998) wird der Algorithmus folgendermaflen einfach formuliert:

1. gegeben ist das Gitter (x,y,z) aus der MAC-Diskretisierung
N(x,y,z)=0 wenn unbesetzt und N(x,y,z)=-1 wenn die Zelle in einer Kugel liegt (diese
Gitterpldtze werden nie besetzt)

3. N(x,0,2)=0 auf Startseite des Zylinders, auf der anderen Seite N(x,max,z)=max

4. zur ,Laufzeit” t=0 werden alle N(x,0,z)=2, wenn unbesetzt und N(x,0,z) ungleich -1;
die Anzahl B und deren Positionen (x,y,z) werden gespeichert

5. alle Nachbarn der Zellen im Raum in B werden untersucht, ist der Nachbar
N(x,y,2)=0, dann wird N(x,y,z)=2 (also ,,verbrannt®)

6. die, Laufzeit” t wird um eins erh6ht, die Positionen und die Anzahl der
,heuverbrannten Pldtze gespeichert und mitgezahlt

7. Wiederholung ab Punkt 5 bis y=max erreicht oder bis B=0
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Ist y=max, so perkoliert das Cluster und die ,,Laufzeit™ t gibt den kiirzesten Weg zwischen den
Systemriandern an. Im anderen Fall, wenn B=0, perkoliert das Cluster nicht, das Medium ist
trotz eventueller Porositit undurchlissig. Alle ,,verbrannten* und ,,unverbrannten* Gitterplitze
sind nach Durchlaufen des Algorithmus bekannt, d.h. auftretende Poren, die nicht verbunden
sind (flieB- und transportunwirksam), sind dem System bekannt.

Simulation des Transportes eines idealen Tracers

Der Transport von idealen Tracern in einem Stromungsfeld kann durch die allgemeine
makroskopische advektiv-dispersive Transportgleichung beschrieben werden:

a—cz—va -Ve+D,, -Vic
ot (4.56)

D,=o0-v,+D,

Fiir den eindimensionalen Fall mit der Randbedingung ¢(0,#)=c, und c(x,?)=0 existieren eine
Reihe analytischer Losungen. Eine einfache, eindimensionale Form kann durch Laplace-
Transformation gewonnen werden (Gl 3.27). Aus diesen analytischen Losungen wird
klassisch die Dispersivitét aus Tracerversuchen in Sdulen durch Kurvenanpassung hergeleitet.
Es existieren eine Reihe weiterer auch mehrdimensionaler Losungen, die bei der Auswertung
von Tracerversuchen im Gelinde (an GrundwassermefBstellen und Brunnen) angewandt
werden. Fiir den Transport nichtidealer Tracer (Stoffe) wird die Gleichung um Retardations-
und Abbauterme sowie Quell- und Senkenterme erweitert (Gl. 3.22).

Die Konzentrationsverteilungen iiber die Zeit kann im Modell durch die mikroskopische
Advektive-diffusive Gleichung dargestellt werden. Diese leitet sich direkt aus der makro-
skopischen Advektion-Dispersions Gleichung ab, da die hydromechanische Dispersion letzt-
endlich aus der Variation der Geschwindigkeitsvektoren in den Poren und der Diffusions-
konstanten folgt:

% — _(3-Ve)+(D,, - V) (4.57)

V = Porengeschwindigkeit

Diese Transportgleichung wird analog der Navier-Stokes-Gleichung im MAC-Gitter
diskretisiert und explizit iiber die Zeit iteriert. Bei dieser Methode besteht aufgrund des
Finiten-Differenzen-Gitters die Gefahr der numerischen Dispersion. Desweiteren bedarf es in
diese Iterationsmethode in einem max. 100x100x200 Zellen-Gitter extrem viel Rechenzeit, so
daf} diese Methode ineffektiv ist.

Simulation von Tracerpartikeln

Die sog. particle-tracking Methoden sind bei der Stofftransportmodellierung weit verbreitet.
Diese Methoden werden auch in makroskopischen Grundwassertransportmodellen angewandt.
Bei diesen Methoden werden die Bewegungstrajektoren der Tracerteilchen (Partikel), die nicht
untereinander interagieren, berechnet. Durch Volumenmittelung und der Verkniipfung der
Tracerteilchen mit Massen kann auf die Konzentrationsverteilung zuriickgerechnet werden.
Der Vorteil dieser Methoden liegt in der relativ einfachen Handhabbarkeit, der Vermeidung
numerischer Dispersion und des deutlich geringeren Rechenaufwandes gegeniiber den
deterministischen Losungsansétzen der allgemeinen Transportgleichung.

Die advektive Bewegungsgleichung eines Tracerteilchens kann folgendermaBen einfach
geschrieben werden:
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v (%,0) (4.58)

p

=l
Il

SIPY

Vp = Geschwindigkeit eines Tracerteilchens am Ort x zur Zeit ¢

Eine einfache zeitliche Integration und zeitliche Diskretisierung liefert in einem Geschwindig-
keitsfeld folgende Bewegungsgleichung:

Xt +A0) =30+ A1, (4.59)

Der diffusive Transportschritt wird im Modell mit einer random-walk Methode realisiert.
Dafiir wird ein symmetrischer random-walker folgender Form (dreidimensional) eingefiihrt

(TUREK, 1998):

(¥(1) =6D,,t (4.60)
(%) =n-(z) (4.61)

Die Diffusionsschrittweite des random-walkers muf3 folgende Bedingung erfiillen:

Ax=z,

4.62
(z,)=6-D,, (462

Fiir einen advektiv-diffusiven Transportschritt ergibt sich also mit dem random-walker:

X(A+A) =) +A-V, + At (z,)  (4.63)

= Ortsvektor eines Tracerteilchens
= Fluidgeschwindigkeit am Ort des Tracerteilchens

/N\ _§<l =l

[> = Mittelwert der Zufallszahlen gekoppelt mit der Diffusionskonstanten

Umsetzung im Modell PoreFlow

Mit Hilfe dieser particle-tracking Methode, die aufgrund des zufallsgesteuerten diffusiven
Transportschrittes als Monte-Carlo-Methode bezeichnet werden kann, wird nun die advektive-
diffusive allgemeine Transportgleichung (Gl. 4.57) geldst.

Die Fluidgeschwindigkeit am Ort des Partikels wird nach folgender Gleichung berechnet:

v, =(X=%,) Vi, +7, (4.64)

|

= Fluidgeschwindigkeit am Ort x des Partikels

P
X = momentaner Ortsvektor des Partikels

Xy = Ortsvektor des Mittelpunktes einer Zelle

Vi = zugeordnete Fluidgeschwindigkeiten der Zelle

Dabei werden die in der MAC-Diskretisierung verwendeten Differentialoperatoren (Gl. 4.26
bis 4.28) verwendet.

Der Diffusionsschritt wird nun folgendermaB3en definiert:
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Z[0,1* - [2-D,, - At
X, =| Z[0,= - J2-D,, - At (4.65)
Z[0,1* - [2-D,, - At

ZusammengefaBit 148t sich ein Zeitschritt fiir ein Tracerpartikel folgendermalen ausdriicken:

() _ () S oLz
x, " =x) +At-(vp+xd) (4.66)

p

Fiir eine stabile numerische Berechnung der Partikelbewegung miissen folgende Bedingungen
eingehalten werden:

(4.67)

2
A< A
6-D,

Randkollisionen der Tracerpartikel konnen durch den diffusiven Transportschritt oder durch
nicht korrekte Geschwindigkeitsvektoren in den Zellen auftreten. Diese werden bei der
Transportberechnung dahingehend korrigiert, da8 die Transportvektorkomponente, die zur
Kollision fiihrt, auf null gesetzt wird. D.h. Kollisionen sind moglich, ein Eintritt in den Rand
wird aber verhindert.

Die Monte-Carlo-Simulation wird im Modell nach folgendem Schema durchgefiihrt:

1. Vorgabe der Anzahl der Tracerpartikel (bis zu 200000)
Vorgabe des Diffusionskoeffizienten

3. Berechnung des 1. Zeitschrittes aus der maximalen im System auftretenden
Fluidgeschwindigkeit und des Diffusionskoeffizienten

4. zufillige Verteilung der Startpositionen in den Porenzellen am Boden des

Bezugssystems (Zylinders)

Berechnung der Fluidgeschwindigkeit an der Partikelposition

Berechnung der neuen Partikelpositionen aus Fluidgeschwindigkeit und Diffusion

Berechnung des neuen Zeitschrittintervalls (dynamische Zeitschrittanpassung)

Registrierung des zuriickgelegten Weges eines jeden Partikels zur Berechnung der

Bahntortuosititen

Detektion der Partikel am Ende des Zylinders und Entfernung aus dem System

10. Detektion von Randkollisionen und Registrierung (wirksame Erhohung des
diffusiven Transportanteils durch Fluidhaftrandbedingung)

11. ab Punkt 5 bis Abbruch oder keine Partikel mehr im System

PN

hS

Ableitung von Parametern

Aus den Bahnwegen der Partikel lassen sich die mittlere Tortuositit und die Dispersivitdt des
Modellmediums ableiten.

Tortuositdt

Die Tortuositdt 7 eines einzelnen Partikels 148t sich folgendermaBen ausdriicken:

[¥,at
T[ = Z— (468)

h
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Die Tortuositdt ergibt sich damit aus dem zuriickgelegten Gesamtweg des Partikels im
Verhiltnis zum kiirzesten Weg in Stromungsrichtung durch den Zylinder. Die Geschwindig-
keit des Partikels enthélt den advektiven- und diffusiven Anteil. Die mittlere Tortuositit des
Modellmediums entspricht dann dem Mittelwert aller Einzeltortuositéten.

T= 1.27,» (4.69)
1

Dispersivitdt

Die Dispersivitit im Modell PoreFlow kann mit zwei verschiedenen Methoden abgeleitet
werden. Zum einen wird die statistische Momentenmethode und die Methode der
Kurvenanpassung (Gl. 3.28 bis 3.40) bei der Auswertung der simulierten Durchbruchskurve
aus der Monte-Carlo-Simulation angewandt.

Zum anderen wird die Dispersivitit aus der Varianz des Porengeschwindigkeitsfeldes und
analog zur Tortuositdt aus den tatsdchlichen FlieBstrecken abgeleitet. In Anlehnung an GI.
3.42 wird folgendes definiert:

; f (4.70)
1
a a=1 g
] & 1. Y
o, =—= - Z, (4.71)
(1 a ' )
o t
a a=1
V, =V _+V, 4.72)

Die Ermittlung aus der Varianz der Transportstrecken (FlieBwege) steht mit der analytischen
Losung der Transportgleichung in folgender Beziehung:

o ([v,dt)=2-a, 2, 4.73)

Hierbei wird die Varianz der tatsdchlichen FlieBwege in Beziehung zur Dispersivitét gesetzt.

Die hydromechanische Dispersivitét ergibt sich dann aus:

1 &
D, =qa, .;z‘vy‘ +D,, (4.74)
a=1
1 &
D, =a, ~;2|vl| +D,, (4.75)
a=1

Die Ergebnisse der verschiedenen Methoden zur Ermittlung der Dispersivitdt werden in
Beispielsimulationen gegeniibergestellt und diskutiert.
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Ableitung der effektiven und advektiv wirksamen Porositdt

Die Gesamtporositidt des Modellmediums wird analog der statistischen Porositit, aus dem
Verhiltnis der Porenzellen zu den Gesamtzellen im Bezugssystem ermittelt. Dabei gilt

folgende Beziehung:
a
n.,, = £ (4.76)
ap +ag
a, —da
n,, =——> (4.77)
T a,+a
P s
ap, = Anzahl der Zellen des Porenraumes (fiir alle S ik = 2)

ag =  Anzahl der Zellen der Festphase (Kugeln) (fiir alle S ik = 1)

ap = Anzahl der Zellen des Porenraumes fiir die gilt:
- Pe-D
7, s —— (4.78)
” Ax
Pe=1

Zur Bestimmung der advektiv wirksamen Porositét im System wird die dimensionslose Peclet-
Zahl herangezogen. Per Definition bedeuten Peclet-Zahlen kleiner 1 den iiberwiegend dif-
fusiven Transport (Gl. 3.25, 4.78). Entsprechend kann nach der Definition eine Grenzge-
schwindigkeit in einer Porenzelle ermittelt werden, in der der diffusive Transport in dieser
Zelle iiberwiegt. Die Zellen, die nach diesem Kriterium der Grenzgeschwindigkeit ermittelt
werden, haben keinen oder untergeordnet EinfluB auf den advektiven Transport im Modell-
medium.

Als Ergebnis dieses Ansatzes ist beispielhaft in der Abbildung A6.2 und A6.3 im Anhang 6
fiir das Kugelgemisch 4 dargestellt.

Aus den Tracerversuchen und Simulationen kann nach den klassischen Methoden (Kap. 3) die
effektive Porositét bestimmt werden. Dabei gilt folgende Beziehung (nach GI. 3.18):

n =

o (4.79)

<| |_\<

a

Die Filtergeschwindigkeit wird im Durchstromungsversuch (Gl. 3.15) und die mittlere
Abstandsgeschwindigkeit aus der Auswertung der Tracerversuche (GI. 3.35) gewonnen.

Demonstration der FliefSpfade und Dispersion

An diesem Beispiel werden die Mdglichkeiten der Darstellung und Auswertung der bei der
Fluid- und Transportmodellierung gewonnenen Daten dokumentiert und die Ergebnis-
parameter abgeleitet.

Folgende Parameter wurden bei der Modellierung des Mediums angesetzt:

Eingangsgrofen zur Mediumgenerierung (Beispiel 9)

konstanter Kugeldurchmesser: 10 [mm]

Gesamtzylinder: 140 [mm] Hohe, 140 [mm] Durchmesser
Teilgebiet (Zylinder): 25 [mm] Héhe, 20 [mm] Durchmesser
Rasterabstand der MAC-Diskretisierung Ax =0,5 [mm]
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Ergebnisse und Charakteristik des Mediums und des Porennetzwerkes

e 40 x 40 x 50 Anzahl aller Zellen (80000)
e 63200 aktive Zellen im Teilgebiet, 100 % Perkolation des Porennetzwerkes

e ng,=423%, n,, =40,9 %

° Sgeo = 0’75 [m2]9 Spor :34654 [1/1’1’1], dk =10 [mm]
ek, =10 [m/s] (KOZENY-KOHLER), k, =0,7 [m/s] (KOZENY-CARMAN) bei 20

[°C]

"Tetraederpore"

"kubische Pore™

"offene Tetraederpore”

Abb. 4.11: 3D- Diskretisierung des Raumes im
Beispiel

Die Abb. 4.11 zeigt den diskretisierten Raum.
Die Farbe Rot zeigt die Zellen der Festphase,
Blau représentiert den Porenraum. Deutlich zu
erkennen sind die unterschiedlichen Poren-
formen, die sich durch Stérungen bei der An-
lagerungsmodellierung und durch die Teil-
diskretisierung (Anschnitte) des Gesamtraumes
ergeben. Das Porensystem ist nach der
Perkolationsanalyse zu 100 % untereinander
vernetzt.

Gut zu erkennen sind die aus der Anlagerungs-
modellierung sich ergebenen Poren, die als
»letraederporen®, ,offene Tetraederporen™
und als ,.kubische Poren*“ bezeichnet werden
koénnen.

Eingangsgrofien zur Fluid- und Transportmodellierung
e Eigenschaften des Fluides (Wasser) bei 20 [°C]:
Dichte: p =998,2 [kg/m?], dynamische Viskositét: 1) = 1,0087-10° [Pa-s]
e Anfangsbedingung (konstante Randbedingung):
Anfangsgeschwindigkeit: v, = 1-10™* [m/s]

Reynoldszahl zu Beginn der Simulation: Re =1,98
e Fluidgeschwindigkeit am Zylinderrand und an den Kornréndern gleich null
e 10000 Tracerpartikel, Startpositionen zufillig am Zylinderboden verteilt
e Diffusionskonstante: D,, =1,1-10” [m?/s]

Ergebnisse der Fluidmodellierung

In den Abbildungen (4.12 und 4.13) wird das resultierende Stromungsfeld im Zylinder in
einer 3D-Ansicht gezeigt. Dabei geben die blauen Linien die Richtung und den relativen
Betrag der Stromungsgeschwindigkeit in der jeweiligen Porenraumzelle an. Deutlich zu
erkennen ist die Ausbildung der parabolischen Geschwindigkeitsprofile innerhalb der ,,Poren*
sowie die niedrigen FlieBgeschwindigkeiten an den Phasenrdndern (Kugel- und Zylinder-
wénde) und eine deutliche ,,Gewundenheit” der Stromungswege (Abb. 4.13).
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Abb. 4.12: 3D- Fluidgeschwindigkeitsfeld mit ~ Abb. 4.13: 3D- Fluidgeschwindigkeitsfeld
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Abb. 4.14: Zusammenhang mittlere Porengeschwindigkeit und Porositéit im Langsprofil des Zylinders

Die Abbildungen 4.14 und 4.15 veranschaulichen den Zusammenhang zwischen Porenge-
schwindigkeitsbetrag und Porositit im Langsprofil des Zylinders. Deutlich ist der Anstieg der
Porengeschwindigkeit bei Abnahme der lokalen Porositit zu erkennen und umgekehrt (vgl.
Gesetz von Hagen-Poiseuille, Abb. 4.10).
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Abb. 4.15: Zusammenhang Porengeschwindigkeit/Porositit

In Abb. 4.15 (Porengeschwindigkeit vs. Porositét) ist ein nahezu linearer Zusammenhang des
Porengeschwindigkeitsbetrages und der y-Komponente der Geschwindigkeitsvektoren
erkennbar. Der Geschwindigkeitsbetrag ist um so hoher, je niedriger die Porositét ist.
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Abb. 4.16: Zusammenhang Porengeschwindigkeit der x,z-Vektorkomponenten/Porositit
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Zwischen den x,z-Geschwindigkeitskomponenten und der Porositidt ist kein direkter
Zusammenhang erkennbar. Auffallend ist die zunehmende Streuung der Geschwindigkeits-
betrdge mit zunehmender Porositdt (Abb. 4.16). Dies wird dadurch erklért, da die Porositat
quer zur Profilrichtung den relativen Porenraum als ,,Flachenporositit widerspiegelt und
damit zwangsweise eine Auslenkung der Stromungsvektoren in diese ,,Flichen* erfolgen mufl
(vgl. Abb. 3.4 und 3.5).
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Abb. 4.17: Druckprofil im Zylinder

In der Abb. 4.17 wird der mittlere Fluiddruck im Profil zusammen mit der Porositét
dargestellt. Wie zu erwarten ist, stellt sich ein nahezu lineares Druckgefille im Modellmedium
ein (Druckdifferenz mit Gl. 4.51). Der mittlere Fluiddruck korreliert nicht mit der Porositit,
was zu erwarten war (vgl. auch Abbildungen im Anhang: A3.4, A4.4, A5.4, A6.8).
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Abb. 4.18: Summenkurven der Porengeschwindigkeiten im Medium

In Abbildung 4.18 sind die Summenkurven der Porengeschwindigkeitskomponten (x,z: Blau,
y: Grin und Gesamtbetrag: Rot) dargestellt. In der Verteilung der Geschwindigkeits-
komponenten ist die Information zur Dispersivitdt des Mediums enthalten (Kap. 3 und 4).
D.h., je flacher die Verteilungskurve der y-Geschwindigkeitskomponente verlduft (stirkere
Diversitit der Verteilung), um so grofler ist qualitativ die longitudinale Dispersivitdt, wenn die
y-Vektorkomponente mit der Hauptstromrichtung zusammenfillt. Analog, wenn die x- und z-
Vektorkomponenten quer zur Hauptstromungsrichtung liegen, und die Verteilungskurven
flacher werden, erhoht sich qualitativ die transversale Dispersivitit.

Der vorhandene geringe negative y-Geschwindigkeitsanteil (griine Kurve) weist auf begin-
nende Wirbelbildung hin.
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Geschwindigkeitsanteil y-Richtung [m/s]

i i i i
-100 -80 -60 -40 -20 0 20 40 60 80 100
Raumwinkel Theta [°]

Abb. 4.19: Darstellung des Raumwinkels Theta in Abhéngigkeit der y-
Geschwindigkeitskomponente

Die Ausbildung kleiner Wirbel in diesem Beispiel ist deutlicher in der Abbildung 4.19 zu
erkennen. Hierbei wurden die kartesischen Geschwindigkeitsvektoren in sphérische
Koordinaten umgewandelt und der Raumwinkel Theta gegen den Anteil der y-Geschwindig-
keitskomponente (Abb. 4.19) aufgetragen. Der Bereich der negativen Theta-Werte re-
prasentiert den Anteil der Stromungsvektoren, die etwa entgegengesetzt der Hauptstromungs-
richtung (positive y-Achse) zeigen.

Vergleichend wird das Beispiel 7 herangezogen. Dort ist eine deutlich ausgeprigte Wirbel-
bildung zu erkennen (Abb. 4.20 und 4.21).
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Abb. 4.20: Summenkurven der Porengeschwindigkeiten Beispiel 7

Das Beispiel 7 zeigt deutlich ausgeprigte Wirbelbildung. Dies zeigt sich im negativen
Geschwindigkeitsanteil der y-Komponente (griine Kurve) und in der Darstellung des Raum-
winkels Theta gegen die Geschwindigkeit (Abb. 4.21).
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Abb. 4.21: Darstellung des Raumwinkels Theta in Abhéngigkeit der y-
Geschwindigkeitskomponente im Beispiel 7
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In dieser Abbildung (4.21) werden die negativen Geschwindigkeitsanteile (entgegengesetzt
der Hauptstromrichtung) deutlich stirker erkennbar. In Abb. A2.9 (Anhang 2) sind die
Stromungsvektoren des Beispiels 7 in der Mittelebene des Zylinders dargestellt. Die Aus-
bildung der Wirbel ist asymmetrisch, was auch in der Abbildung 4.21 zu beobachten ist. Eine
symmetrische Wirbelbildung wiirde sich in der Darstellungsart der Abb. 4.21 in einer Gleich-
verteilung der positiven- und negativen Winkel- und Geschwindigkeitsanteile reprasentieren.

Zusammenfassend ergeben sich aus der Fluidmodellierung folgende Parameter fiir das
Beispiel 9:

¢ mittlere Porengeschwindigkeit: v, = 1,09:-10* [m/s]

e Filtergeschwindigkeit: v, = 4,45-10° [m/s]

e Druckgefille: Ap = 1,61 [Pa/m], bzw. hydraulischer Gradient: i =1,61-10" [-]
e Durchléssigkeitsbeiwert: k, =0,27 [m/s]

Bei der statistischen Auswertung der Porengeschwindigkeit als kumulative Haufigkeitsver-
teilung (Abb. 4.18) zeigt sich, daB3 die mediane effektive Porengeschwindigkeit (50 % Durch-
gang der Kurve) deutlich {iber dem arithmetischen Mittel der Porengeschwindigkeit liegt.
Ursache ist die Nichtverwertung von Merkmalen (hier Porengeschwindigkeit), die den Betrag
0 besitzen.

Daraus ergibt sich die Mdglichkeit, eine erweiterte Methode zur Definition und Berechnung
der effektiven Porositét einzufiihren.

Diese wird in Anlehnung an Gl. 3.18 und 4.79 folgendermaBlen definiert:

Vp Mo
Ny = £ (4.80)
vPso
v, = mittlere Porengeschwindigkeit [m/s]
‘_)pso = mediane Porengeschwindigkeit aus der Haufigkeitsverteilung [m/s]
n., = Zellporositit im Modellmedium [-]

Die Gegeniiberstellung der Berechnungsergebnisse der verschiedenen Methoden wird im
weiteren gegeniibergestellt und diskutiert.
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Ergebnisse der Monte-Carlo Transportmodellierung

Die Transportsimulation startete mit 10000 Tracerpartikeln, die statistisch im Porenraum am
Zylinderboden verteilt wurden. Nach einer Modellzeit von 4465 [s] endete die Simulation mit
einer Riickgewinnungsquote von 74 [%] der eingegebenen Partikel.

Partikelpositionen zum Simulationsende
(Zeitpunkt 4465 [s])

Distanz z [mm] Distanz x [mm]

Abb. 4.22: Partikelpositionen zum Zeitpunkt des Simulationsendes

In der Abb. 4.22 sind die Positionen (X,y,z) der einzelnen Tracerpartikel dargestellt. Die rot
dargestellten Partikel sind die Positionen, an denen die Partikel registriert und aus dem System
entfernt wurden. An den rot dargestellten Positionen ist die Abbildung der Geometrie des
Porenraums in der obersten Schicht der Porennetzwerkes deutlich zu erkennen. Weiterhin ist
es moglich, an diesen Positionen bis zu acht verschiedene zusammenhéngende Austrittsgebiete
der Partikel zu identifizieren.
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Abb. 4.23: x,z-Partikelpositionen und Laufzeit der Partikel

Distanz x [mm]

Der Vergleich der Partikelpositionen an der Zylinderoberkante mit der bendtigten Laufzeit
(Abb. 4.23) zeigt deutlich die Ausbildung der parabolischen Geschwindigkeitsprofile in den
Porensystemen. Die Laufzeit an den Systemréndern ist wesentlich hdher, als in den Poren-
zentren. Ebenfalls deutlich zu erkennen sind die unterschiedlichen ,,.Durchbruchszeiten® der
einzelnen Austrittsgebiete (vgl. Abb. 4.22). Analog verhélt sich der Vergleich der Partikel-
positionen mit den jeweils zuriickgelegten Wegstrecken (Abb. 4.24).
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Abb. 4.24: Wegstrecke der Tracerpartikel als Funktion der Laufzeit

Der Quotient aus zuriickgelegter Wegstrecke und Laufzeit ergibt die effektive Partikel-
geschwindigkeit (Abb. 4.27). Die hier ausgewéhlte Darstellung in Abb. 4.24 zeigt deutlich die
zeitlich versetzten Durchbriiche der identifizierten Austrittsgebiete. Die Summe der
ausgetretenen Partikel tiber die Zeit ergibt die Dichtefunktion (Summenkurve) der Tracer-
durchbriiche (Abb. 4.25).
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Abb. 4.25: Tracerdurchbruch als Summenkurve im Vergleich mit analytischer Losung

Die analytische Losung basiert auf Gl. 3.26 der advektiv-dispersiven Transportgleichung und
wurde durch Parameteranpassung (Methode 1 in Kap. 3) gewonnen. Niherungswerte fiir die
Dispersivitdt und mittlere Abstandsgeschwindigkeit wurden nach der Momentenmethode
durch Auswertung der simulierten Tracerdurchgangskurve ermittelt.

In der Darstellung des Tracerdurchbruches als Summenkurve ist der 2. Durchbruch als
,»Knick® in der Summenkurve (blau) zu erkennen. Deutlicher zu erkennen ist der 2. Durch-
bruch in der normalen Durchbruchskurve. Insgesamt werden aber die Informationen mehrerer
Durchbriiche in der Summen- und Durchgangskurve verwischt. Wesentlich deutlicher erkennt
man die Zusammenhénge in der Weg/Zeit-Darstellung (Abb. 4.24).
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Abb. 4.26: Tracerdurchbruch im Vergleich mit analytischer Losung

Die folgende Abbildung 4.27 zeigt den Vergleich der kumulativen Héufigkeit der auftretenden
absoluten Betrdge der Porengeschwindigkeiten (rot), der Partikelgeschwindigkeiten, berechnet
aus der bendtigten Transportzeit und dem kiirzesten Weg (Zylinderhohe) (griin) und der
tatsdchlichen Partikelgeschwindigkeit aus der Transportzeit und dem tatséchlich zuriickge-
legten Weg.
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Abb. 4.27: Verteilung der Poren- und Partikelgeschwindigkeiten

Dabei fillt auf, daBl die Verteilung der Porengeschwindigkeiten (rote Kurve, Abb. 4.27) im
Vergleich zu den Partikelgeschwindigkeiten, eine diversere, d.h. flachere Verteilungskurve
aufweist. Dies kann damit begriindet werden, daB3 nicht alle Tracerpartikel von den Ge-
schwindigkeitsvektoren im System erfafit werden.
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5. Verifikation des Modells PoreFlow

Um das Modell PoreFlow zu verifizieren wurden Sdulenversuche an definierten
Korngemischen durchgefiihrt. Die Korngemische bestehen aus Glasperlen mit definierten
KorngroBenverteilungen.  Stationdre  Durchstromungsversuche lieferten den Durch-
lassigkeitsbeiwert der Korngemische. Zur Ermittlung der Dispersivitat wurden Tracerversuche
mit Uranin als idealem Tracer durchgefiihrt. Die effektive Porositdt wurde aus Auslaufver-
suchen und den Tracerversuchen gewonnen.

5.1 Versuchsmaterialen und Methoden

Glasperlen als Versuchsmaterial

Die untersuchten Korngemische wurden mit SiLibeads® Glaskugeln (Typ S, Artikel 4500) der
Firma SiLi® (SIGMUND LINDNER, Warmensteinach) hergestellt. Die Glasperlen bestehen aus
Kalknatronglas.

Fiir die Gemischherstellung standen 17 verschiedene KorngréBenklassen zur Verfiigung:

Tab. 5.1: Korngroflenklassen der verwendeten Glaskugeln, Durchmesserangaben in [mm]

. 0,01 -0,05 8.1,00-1,25 15.2,85-3,30
. 0,04 - 0,07 9.1,25-1,55 16. 3,30 - 3,60
.0,07-0,11 10. 1,55 -1,85 17.3,70 —4,10
.0,10—-0,20 11.1,70 - 2,00
.0,25-0,50 12.2,00 -2,30
.0,50-0,75 13.2,30 - 2,60
.0,75-1,00 14.2,50 - 2,85

NN N[ |WIN|—

Die KorngroBenklassen von 0,01 mm — 0,50 mm weisen eine Rundheit von > 80 % auf und
die Korngréfienklassen von 0,50 mm — 4,10 mm eine Rundheit von > 95 %. Innerhalb der
Kornklassen sind die Korngréen normalverteilt.

Folgende Gemische (Angaben in Gew. [%]) wurden hergestellt:

Gemisch 1: 50 % Klasse 8, 50 % Klasse 9
Gemisch 2: 50 % Klasse 7, 50 % Klasse 8
Gemisch 3: je 10 % der Klassen 6 bis 15

Gemisch 4: je 8,33 % der Klassen 4 bis 15

In Abbildung 5.1 sind die Soll-Massen- und Soll-Anzahlverteilungen als Summenkurven
dargestellt:
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Abb. 5.1: Soll-Kugelverteilungen (blau-Anzahlverteilung, rot-Massenverteilung)

Versuchsaufbau Durchstromung und Tracertransport

In Anlehnung an die DIN 18 130 ,,Bestimmung des Wasserdurchlassigkeitsbeiwertes” wurden
Durchstromungs- und Tracerversuche unter stationdren Bedingungen bei unterschiedlichen
hydraulischen Gradienten (Driicken) durchgefiihrt. Die Versuchssdulen besitzen eine Hohe
von 74 [cm] und einen Innendurchmesser von 14 [cm]. Der Einbau der Versuchsgemische
erfolgte unter wassergesittigten Bedingungen und unter stindiger Bewegung des Materials,
um moglichst homogene Verteilungen der Korngrofen in den Séulen zu erhalten und um
Entmischungen zu vermeiden. Als Versuchswasser diente filtriertes und destilliertes Wasser.
Vor den eigentlichen Durchstromungs- und Tracerversuchen muf3 eine nahezu 100 %-ige
Wassersittigung erreicht werden. Durch Flutung der Sé&ulen mit CO, unter Wasser-
restséttigung wird die Restluft (Luftblasen) durch das CO, ausgetauscht und es erfolgt eine
Losung des CO,. Nach Beendigung des Verfahrens sind optisch keine Gasblasen mehr er-
kennbar.

Hinter dem Auslauf erfolgte online die Aufzeichnung der Fluoreszenz des Tracers (Uranin)
sowie die Messungen der Standardparameter, wie Temperatur, Leitfahigkeit etc..
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5.2 Versuchsergebnisse

Bestimmung der Porositdten

Die folgende Tabelle enthdlt die fiir die Korngemische bestimmten Porosititen. Die
Berechnung der effektiven Porositét erfolgte nach GI. 3.3. Die Bestimmung der effektiven
Porositét aus den Tracerversuchen basiert auf dem Zusammenhang nach Gl. 3.17.

Tab. 5.2: Ermittelte Porositéiten der Korngemische 1-4

Gem. | in | Minax Ry Negy Noin = minimale Porositit aus
Bestimmung der Lagerungsdichte
[%] | [%] | berechnet Auslauf Fomax = maximale Porositit
[7o] [“o] Negr = effektive Porositit
1 37,0 | 41,0 22,2 30,4
2 [38,0(41,0 21,2 258
3 32,01 37,0 20,2 19,7
4 28,0 | 34,0 15,6 10,7

Durchstromungsversuche (Bestimmung der Durchldssigkeit)

Die Durchldssigkeiten (k~Wert) der Korngemische wurden anhand von Durch-
stromungsversuchen mit konstantem hydraulischen Gradienten nach dem DARCY-Gesetz (Gl.
3.15) bestimmt,

Tab. 5.3: Ermittelte Durchléssigkeiten der Korngemische 1-4

Korngemisch | Tracerversuch hydr. Gradient kf-Wert | Reynoldszahl
[-]bzw. [MWS/m] [m/s] nach GI. 3.18

1 0,017 5,60-10° 34,3
0,065 3,93-10° 92,1

2 0,017 5,10-10° 23,9
0,021 3,66-107 21,2

0,039 3,26:10° 35,0

0,061 3,28-10° 55,1

0,065 3,92:10” 70,2

3 0,017 5,75:10° 20,5
0,020 2,59-107 10,9

0,040 2,51-107 21,1

0,060 2,54-107 32,0

0,065 2,24-10° 30,6

4 0,017 1,48-107 2.8
0,023 6,58-10™ 1,7

0,040 8,47-10™ 3,8

0,062 1,18-10° 8,2

0,065 1,43-10° 10,4

4a X 0,022 2.70-10° 6,6
0,038 1,73-10° 7,3

0,059 1,89-10° 12,5

0,081 1,49-107 13,5




5. Verifikation des Modells PoreFlow Seite 63

Die ermittelten Durchldssigkeitsbeiwerte sind in Abhéngigkeit von dem jeweiligen Gradienten
nicht konstant, wie es zu erwarten sein sollte. Die statistische Auswertung (Tab. 5.4) zeigt die
mittleren Durchldssigkeitsbeiwerte und deren Abweichung vom Mittelwert.

Die in Tab. 5.3 aufgefiihrten Reynoldszahlen fiir Aquifere (Gl. 3.18), berechnet fiir die Sdulen-
fiillungen und Filtergeschwindigkeiten, zeigt, daf3 fast alle Durchstromungsversuche iiber einer
Reynoldszahl von 10 liegen (vgl. Kap. 3). Dabei muBl beriicksichtigt werden, daf3 die
Reynoldszahl nur eine Abschitzung iiber das Stromungsregime wiedergibt.

Die Versuche bewegen sich also im oberen Grenzbereich des DARCY-Gesetzes. Eine
Versuchsdurchfithrung mit niedrigeren Filtergeschwindigkeiten ist aufgrund der hohen zu
erwartenden Durchldssigkeit des Versuchsmaterials und des damit verbundenen niedrigen
hydraulischen Gradienten nur sehr schwer durchfiihrbar. Eine exakte Gradienteneinstellung
und Kontrolle ist kaum moglich.

In Abbildung 5.2 sind die ermittelten Durchldssigkeitsbeiwerte gegen den anliegenden
Gradienten aufgetragen (Daten aus Tab. 5.3):
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Abb. 5.2: Abhingigkeit Durchldssigkeitsbeiwert / hydraulischer Gradient

Wie in Abb. 5.2 zu erkennen ist, streuen die Durchléssigkeitsbeiwerte in Abhédngigkeit des
Gradienten relativ stark. In den Gemischen 1 bis 3 ist der Trend zu erkennen, dafl der
Durchlassigkeitsbeiwert mit steigendem Gradienten abnimmt (vgl. Abb. 3.12, postlinearer
Bereich).

Zusammenfassung zur Versuchsdurchfiihrung (Durchldssigkeitsbeiwerte)

Die hier durchgefiihrten Versuche bewegen sich an der Grenze des Giiltigkeitsbereiches, eine
exakte Kontrolle der Gradienten (mit Steigrohrchen an den Versuchszylindern) war aufgrund
der hoher angesetzten Gradienten moglich. Dadurch in Kauf genommen werden die Streu-
breiten der ermittelten Durchldssigkeitsbeiwerte.

Die Streuung der experimentell ermittelten Werte ist zum einen in der Grenze des Giiltig-
keitsbereichs des DARCY-Gesetzes und zum anderen in MeBfehlern bei der Volumen-
ermittlung (Volumenstrom) und der Gradientenmessung, begriindet.
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In Tabelle 5.4 sind die experimentell ermittelten Durchldssigkeiten (Mittelwert und
Abweichung) aufgefiihrt:

Tab. 5.4: Mittlere Durchldssigkeiten der Korngemische 1-4

kf
[m/s]
Korngemisch 1 4,77-10° £ 8.35-10™
Korngemisch 2 3,85-10° + 6,74-10™
Korngemisch3 | 3,13:10° + 1,31:10°
Korngemisch 4 1,49-10° £ 5,66-10™

Aufgrund der Streuung der Werte in Abhéngigkeit des hydraulischen Gradienten (Abb. 5.2)
sind die absoluten Abweichungen vom arithmetischen Mittelwert der Durchldssigkeiten relativ
hoch (Abb. 6.1).

Tracerversuche

Als Tracer wurde Uranin verwendet, und fir jeden Versuch wurden 10 [ug] in die Sdule
injiziert. Die Distanz zwischen Detektionspunkt und Injektionspunkt betrdgt 1,15 [m] (im
Versuch 4a: 0,75 [m]). Die Versuche wurden jeweils mit unterschiedlichen Gradienten, unter
standiger Gradientenkontrolle durchgefiihrt (Gradienten in Tab. 5.3).

Im Folgenden werden die Ergebnisse der Tracerversuche dargestellt. In den Abbildungen sind
Blau die MeBwerte (Symbol ,,x*) und Rot die analytischen Losungen der Transportgleichung
nach Gl. 3.26 dargestellt. Zur Auswertung wurden die Methode der Parameteranpassung und
die statistische Momentenmethode herangezogen.

In jedem Versuch nimmt von Kurve 1 bis 3 jeweils der Gradient wie in Tab. 5.3 angegeben,
zu. Entsprechend verhalten sich die Durchgangskurven.

in den Abb. 5.3 bis 5.6 gilt: ,.x“ (blau) = MeBwert (online - Fluorimeter)
rote durchgezogene Linie = Parameteranpassung an Transportgleichung
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Abb. 5.3: Uranin-Tracerversuche am Kugelgemisch 2 (MeBwerte und
analytische Losung)
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Uranin-Tracerversuch
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Abb. 5.4: Uranin-Tracerversuche am Kugelgemisch 3 (MeBwerte und
analytische Losung)
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Abb. 5.5: Uranin-Tracerversuche am Kugelgemisch 4 (MeBwerte und
analytische Losung)
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Abb. 5.6: Uranin-Tracerversuche am Kugelgemisch 4a (MeBwerte und
analytische Losung)

Diskussion der Tracer-Versuchsergebnisse (Durchbruchskurven)

Die experimentellen Durchbruchskurven im Kugelgemisch 2 (Abb. 5.3) entsprechen nahezu
den idealen Kurven der analytischen Losung. Die daraus abgeleiteten Parameter kdnnen mit
hoher Genauigkeit wiedergegeben werden. Die Streuung der abgeleiteten effektiven Porositét
ist gering. Die Dispersivitit dagegen nimmt leicht, mit zunehmender Abstandsge-
schwindigkeit, zu.

An den Tracerdurchbruchskurven des Kugelgemisches 3 (Abb. 5.4) deuten sich Mehrfach-
durchbriiche in allen 3 Kurven an. Die analytische Losung kann Mehrfachdurchbriiche nicht
beriicksichtigen, entsprechend unsicherer werden die daraus abgeleiteten Parameter.
Auffallend ist die Gleichgestaltigkeit der Mehrfachdurchbriiche in allen 3 Kurven. Diese
Mehrfachdurchbriiche werden vermutlich durch bevorzugte FlieBbahnen verursacht. Wodurch
diese entstehen, ist unklar. Wie im Kugelgemisch 2 streuen die effektiven Porositdten relativ
gering, die Dispersivitdt dagegen etwas stirker. Generell ist die Dispersivitét bei der hochsten
Abstandsgeschwindigkeit (wie im Kugelgemisch 2) am grof3ten.

In den Durchbruchskurven des Kugelgemisches 4 (Abb. 5.5) treten die Mehrfachdurchbriiche
(2-fach) sehr deutlich auf. Die Ursache sind vermutlich bevorzugte FlieBpfade. Die Streuung
der abgeleiteten Parameter nimmt zu. Interessanterweise nimmt hier die Dispersividt mit
zunehmender Abstandsgeschwindigkeit ab (im Gegensatz zu den Gemischen 2 und 3).
Aufgrund des stark ausgepriagten Doppeldurchbruches wurde der Versuch mit einer kleineren
Sdule und dem gleichen Material wiederholt (Abb. 5.6, Gemisch 4a). Dort sind ebenfalls
Mehrfachdurchbriiche zu beobachten, die etwa den Kurvengestalten im Kugelgemisch 3
entsprechen. Die hier abgeleiteten Dispersivititen streuen nicht mehr so stark, sind im
Vergleich zum Gemisch 4 aber nur etwa halb so gro. Auch die effektive Porositét liegt
deutlich niedriger als im Gemisch 4.

Zusammenfassung und Fazit

Generell zeigt sich eine Abnahme der effektiven Porosititen und eine Zunahme der Disper-
sivitdten von Kugelgemisch 1 bis 4, wie zu erwarten sein diirfte. Allerdings nehmen die
Unsicherheiten in der Auswertung auf Basis der analytischen Losung bis zum Versuch 4
deutlich zu. Dies ist auf bevorzugte FlieBbahnen zuriickzufiihren, deren Ursache nicht exakt
identifiziert werden konnte. Moglicherweise handelt es sich dabei um Randumliufigkeiten in
der Sdule sowie um bevorzugte FlieBbahnen aufgrund von Inhomogenititen in den Sdulen-
fillungen.
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5.3 Modellierungsergebnisse mit PoreFlow

Die Diskretisierung und die Eingangsgrofien fiir die Simulation der Modellkugelgemische sind
in allen 4 vorgestellten Modellmedien gleich (auler Gemisch 4, feinere Diskretisierung),
lediglich die KugelgroBenverteilungen wurden orientierend an der Vorgabe der Experimental-
zusammensetzung variiert.

Es wurden folgende Eingangsgrofien verwandt:

Eingangsgrofien zur Mediumgenerierung- und Diskretisierung

Kugelgemische I bis 3:

Gesamtzylinder: 30 [mm] Hohe, 30 [mm] Durchmesser
Teilgebiet (Zylinder): 10 [mm] Héhe, 5 [mm] Durchmesser
Rasterabstand der MAC-Diskretisierung Ax =0,05 [mm]
100 x 100 x 200 Anzahl aller Zellen (2000000)

Kugelgemisch 4:

e Teilgebiet (Zylinder): 5 [mm] Hohe, 5 [mm] Durchmesser
e Rasterabstand der MAC-Diskretisierung Ax = 0,04 [mm]
e 125x 125 x 125 Gesamtanzahl der Zellen

Im Vergleich zu den Volumina der Siulenexperimente wird im Modell PoreFlow das etwa
12000-fach geringere Volumen modelliert.

In den folgenden Abbildungen (5.7 und 5.8) werden die nach der Anlagerungsmodellierung
resultierenden Ist-Zusammensetzungsverhéltnisse als Massen- und Anzahlverteilungen darge-

stellt.
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Abb. 5.7: Ist- Masse Verteilung der Kugelgemische
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Abb. 5.8: Ist- Anzahl Verteilung der Kugelgemische

Der Ungleichformigkeitsgrad der Kugelgemische nimmt von Gemisch 1 bis 4 zu. Ent-
sprechend verhalten sich die Massen- und Anzahlverteilungskurven (Abb. 5.7 und 5.8).

Bei der Anlagerungsmodellierung von Kugelgemischen kann aus rein geometrischen Uber-
legungen (Abb. 4.5) pro anzulagernder Kugel ein zugehoriger ,,Porendurchmesser* berechnet
werden. Die folgende Abbildung (5.9) zeigt die Verteilung der theoretischen ,,Porendurch-
messer als Summenkurve fiir die jeweiligen Gemische.
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Abb. 5.9: Verteilung der theoretischen ,,Porendurchmesser der einzelnen Gemische

Aus dem Verlauf und der Gestalt der Summenkurven kann entnommen werden, dafl der
mittlere ,,Porendurchmesser” von Gemisch 1 bis 4 kontinuierlich abnimmt (auller Gemisch 3),
da der Anteil von kleineren Kugeln (bis Gemisch 4) immer mehr zunimmt (siehe Anzahlver-
teilung der Gemische, Abb. 5.8). Weiterhin ist eine Zunahme der Diversitit (Abflachung der
Summenkurven) bis zum Gemisch 4 festzustellen.

Aus dem medianen Kugeldurchmesser der Massenverteilung und aus dem medianen ,,Poren-
durchmesser der Porendurchmesserverteilung kann das Verhédltnis berechnet werden.
Demgegeniiber wird der hydraulisch wirksame Porendurchmesser aus GI. 3.11 gestellt (Tab.
5.5):

Tab. 5.5: Gegeniiberstellung Ungleichférmigkeitsgrad, Porenziffern und Porengroflen

Kugelgemisch U dso[mm] | P dso [mm] | Verhéltnis | Porenziffer | dj [mm]
1 1,24 1,25 0,45 0,36 0,67 0,37
2 1,29 1,01 0,35 0,35 0,68 0,28
3 2,71 1,79 0,42 0,24 0,43 0,21
4 3,85 1,62 0,23 0,14 0,35 0,11

Im Vergleich zu den Verhiltnisangaben fiir lockerste- und dichteste Lagerung (Abb. 3.4 und
3.5) liegen die Verhéltnisse in den simulierten Kugelgemischen zu hoch. Erwartet werden
wiirde, aufgrund der GroBenverteilung und Lagerung der Kugeln, Verhéltniswerte unterhalb
von 0,155 (in Gemisch 4 erreicht). Dies ist darauf zuriickzufiihren, dal nicht der minimale
,Porendurchmesser ermittelt wird, sondern ein ,,geometrischer Innenkreisdurchmesser* der
Pore (Kap. 3). Es ist festzustellen, daB3 der hydraulisch wirksame Porendquivalenzdurchmesser
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(Gl. 3.11) von Gemisch 1 bis 4 deutlich abnimmt. Analog verhélt sich das Verhiltnis zwischen

medianen Kugeldurchmesser und dem medianen ,Porendurchmesser

der einzelnen

Gemische. Auffallend ist die Ahnlichkeit der Betriige des Verhiltnisses und des dquivalenten

hydraulisch wirksamen Porenkanaldurchmessers.

In den Abbildungen 5.10 bis 5.13 wird jeweils ein 10 x 10 x 10 [mm] groBer Ausschnitt aus
den Ergebnissen der Anlagerungsmodellierung (Kugelpackungen) dargestellt. Dabei sind die
Farben von 0 bis zur maximalen KugelgroB3e skaliert (von blau nach griin). Deutlich zu
erkennen ist die Zunahme der Ungleichférmigkeit der Radienverteilung sowie eine Zunahme
der Diversitét der entstehenden Porenrdume.

Abb. 5.10: Ausschnitt Kugelgemisch 1

Abb. 5.11: Ausschnitt Kugelgemisch 2

Abb. 5.12: Ausschnitt Kugelgemisch 3

Abb. 5.13: Ausschnitt Kugelgemisch 4

In der Tabelle 5.6 sind die Ergebnisse der Fluidmodellierung der jeweiligen Kugelgemische
zusammengefalit. Die in Kap. 4 vorgestellten Diagramme sind fiir die Kugelgemische in den

jeweiligen Anhangnummern dargestellt:

Tab. 5.6: Berechnungsergebnisse Fluidmodellierung PoreFlow

Anhang ‘7,, v, Ap i k ,
Nr.
[m/s] [m/s] [Pa/m] [-] [m/s]
1 A3 9,81-10° | 3,80-107 97,19 9,91-10° | 3,80-107
2 A4 6,83-10° | 2,64-107 81,80 8,34-10° | 3,17-107
3 A5 3,20-10° | 9,09-10° 59,92 6,11:10° | 1,46-107
4 A6 5,19-10° | 1,54-107 204,33 2,08-10% | 7,39-10™
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Die Tabelle 5.7 zeigt den Vergleich der modellierten Durchlassigkeiten und den abgeschétzten
Durchlassigkeiten nach KOZENY-CARMAN (1) und KOZENY-KOHLER (2) sowie den in den
Séulenversuchen ermittelten Durchldssigkeiten. Aufgefiihrt sind auch die bendtigten
Parameter zur Abschitzung der Durchlissigkeit nach KOZENY-CARMAN (1) und KOZENY-
KOHLER (2). Die ermittelten und berechneten Durchléssigkeitsbeiwerte beziehen sich auf eine
Wassertemperatur von 20 [°C].

Zur Auswertung und Gegeniiberstellung der Durchldssigkeitsbeiwerte wurden alle bestimmten
experimentellen Werte herangezogen.

Tab. 5.7: Gegeniiberstellung der ermittelten Durchlédssigkeitsbeiwerte

kf ngeu Spor geo kf dk kf kf
Experiment 1), (2) 1 N 2) 2) PoreFlow
[m/s] [%0] [1/m] [m/s] | [mm] | [nvs] [m/s]

477-10° £835-10* | 41,07 | 2814 | 9,78-10° | 1,2574 | 1,43-107 | 3,80-10°
3,85-10° £ 6,74-10* | 40,48 | 3606 | 5,59-10° | 0,9909 | 8,32:10° | 3,17-10°
3,13-10° £ 1,31-10° | 30,60 | 2927 | 2,70-10° | 1,4303 | 5,51-10° | 1,46:10°
1,49:-10° £5,66-10° | 25,70 | 4398 | 6,17-10* | 1,0239 | 1,46:10° | 7,39:10°

AW —

Im Kapitel 6 werden die Durchléssigkeitsbeiwerte gegeniibergestellt (Abb. 6.1 und 6.2) und
diskutiert.

In Tabelle 5.8 sind die Dispersivitidten der Labor- und Modellierungsergebnisse gegeniiber-
gestellt.

D abgeleitet aus Varianz der Porengeschwindigkeiten (Gl. 4.70-4.72)

2) abgeleitet aus Partikelweglangen (Gl. 4.69, Gl. 4.73)
3) abgeleitet aus Parameteranpassung an analytische Losung

Tab. 5.8: Gegeniiberstellung der Dispersivitaten

&L aL aT aL aBahn aL
Experiment PoreFlow | PoreFlow | PoreFlow | PoreFlow | PoreFlow

(3) (D (1) (2 2 3)

[m] [m] [m] [m] [m] [m]
1 n.b. 9,07-10° | 4,72-10° | 1,40-10° | 8,54-10* | 2,00-10°
21 2,5710°+5,91-10* | 7,80-10° | 3,95-10° | 4,50-10° | 2,80-10° | 6,30-10™
31 1,59-10°+4,31-10° | 1,11-107 | 6,05-10° | 8,80-10° | 3,10-10° | 5,50-107
4 5,8310°+2,87-107 | 5,32:10° | 5,51-10° | 2,22-10* | 1,22-10* | 4,80-10™
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Aus Analogieschliissen
(Bahngeschwindigkeiten, abgeleitet aus den Summenkurven) und der Filtergeschwindigkeit
im Modellmedium die effektiven Porositdten und die Tortuositédten berechnen:

lassen

sich aus

den mittleren

Partikelgeschwindigkeiten

Tab. 5.9: Gegeniiberstellung der Abstandsgeschwindigkeiten, Tortuositdt und effektive Porositéten

ﬁeﬁ' nzell nzelle// 1_. ‘_)a neﬁ' ‘7(1 nef/
Experiment | Pore- | Pore- | Pore- Pore- Pore- Pore- Pore-
Flow | Flow Flow Flow Flow Flow Flow

3) (2) (2 (2) 3) 3)

[%0] [%0] [%0] [-] [m/s] [%0] [m/s] [%]
1 n.b. 38,79 | 31,40 | 1,69 1,28-107 | 29,99 | 1,10-10” | 34,55
21232+0,029 | 38,71 [30,60 | 1,59 |994.10° | 26,56 | 9,30-10° | 28,39
3117520071 | 28,41 | 14,61 | 2,86 |438810° | 18,63 | 4,70-10° | 19,34
41 102+3,19 | 29,70 [17,99 | 182 |[881-10°| 1748 | 850-10° | 18,12

Im nachfolgendem Kapitel 6 werden die Werte gegeniibergestellt, diskutiert und interpretiert.
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6. Interpretation

Im folgenden Kapitel werden die Ergebnisse der Versuchsdaten mit den numerischen
Simulationsergebnissen verglichen und interpretiert.

Ein direkter Vergleich numerischer und experimenteller Ergebnisse ist nur mit ableitbaren
Hilfsgroen wie der Durchldssigkeit, der Porositdt und der Dispersivitdt moglich. Ein direkter
Vergleich der auftretenden Filter-, Bahn- und Abstandsgeschwindigkeiten ist aufgrund der
unterschiedlichen SystemgroBen zwischen Modell und Experiment sowie der Nichtbestimm-
barkeit von Bahngeschwindigkeiten in den Séulenexperimenten nicht moglich.

Durchlissigkeitsbeiwerte

In Tabelle 5.7 (Kapitel 5) sind die im Experiment ermittelten Durchléssigkeitsbeiwerte, die
mit empirischen Methoden berechneten und die mit PoreFlow ermittelten Werte gegeniiber-
gestellt. In Abbildung 6.1 sind die jeweiligen Werte gegeniibergestellt.
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Abb. 6.1: Gegeniiberstellung der ermittelten Durchléssigkeitsbeiwerte

Erwartungsgeméll nimmt die Durchldssigkeit von Kugelgemisch 1 bis 4 ab. Dies zeigen
sowohl die in den Durchstromungsversuchen gewonnenen Werte, als auch die abgeschitzten
und modellierten Durchléssigkeitsbeiwerte.

Die grofiten Abweichungen vom Experiment liegen bei den abgeschitzten Durchléssigkeiten
von KOZENY-CARMAN und KOZENY-KOHLER, wobei die Werte nach KOZENY-CARMAN am
nichsten an den experimentell bestimmten Werten liegen. Besser liegen die Werte beim
Kugelgemisch 4. Die mit PoreFlow ermittelten Durchlédssigkeiten liegen bei allen 4 Kugelge-
mischen knapp unterhalb der absoluten Abweichung vom Mittelwert (Fehlerbalken) der
experimentell ermittelten Durchléssigkeiten.

Die Abbildung 6.2 stellt den direkten Vergleich zwischen den experimentell ermittelten und
den berechneten Durchléssigkeitsbeiwerten her.
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Abb. 6.2: Direkter Vergleich der Durchldssigkeitsbeiwerte (Experiment/Modell)

Die in Abb. 6.2 dargestellte 1:1 Ideallinie (blau) beschreibt die Ideallinie zwischen Experiment
und Modell. Je niher die Datenpunkte an dieser Linie liegen, um so groBer ist die Uberein-
stimmung zwischen Modell und Experiment. Die Steigung dieser Ideallinie betrdgt zwangs-
laufig eins und die Ordinate muf3 die Abszisse bei exakt null schneiden. Eine lineare
Regression zwischen Modell- und Experimentdaten und dem Vergleich mit dieser Ideallinie
kann also als MaB fiir die Ubereinstimmung zwischen Modell und Experiment herangezogen
werden.

Die linearen Regressionsgeraden der Abschidtzmethoden nach KOZENY-CARMAN und
KOZENY-KOHLER (griine Regressionsgeraden) besitzen eine Steigung von deutlich iiber 2 und
liegen weit von der Ideallinie entfernt. Von einer Ubereinstimmung der Durchlissigkeits-
beiwerte kann also nicht gesprochen werden. Diese Methoden scheinen fiir Materialien mit zu
erwartenden hohen Durchldssigkeitsbeiwerten ungeeignet zu sein.

Der Vergleich mit den aus PoreFlow gewonnenen Durchlissigkeitsbeiwerten zeigt eine Re-
gressionsgerade (rot) mit einer Steigung von 0,98. Die Regressionsgerade verlduft somit etwa
parallel zur Ideallinie. Die mit PoreFlow ermittelten Durchléssigkeiten liegen im Vergleich
mit den anderen Methoden deutlich néher an der Ideallinie, aber im Schnitt mit 4,5-10™ [m/s]
im Vergleich mit den experimentell bestimmten Werten zu niedrig. Dies stellt sich als
Parallelverschiebung der Regressionsgerade in bezug zur Ideallinie dar.

Der im Modell PoreFlow verwendete Ansatz zur Ableitung der Durchlissigkeit beschreibt die
Durchlassigkeit als Funktion der Fluidgeschwindigkeit im Porenraum (Porositdt) und des
dabei entstehenden Fluiddruckgefilles im Bezugssystem. Die Ergebnisse dieses Ansatzes zur
Ableitung des Stromungswiderstandes als ,,Durchlissigkeitsbeiwert™ stiitzt die im Kapitel 1
aufgestellte Arbeitsthese im bezug zur Frage- und Problemstellung.
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Porosititen

Analog zum Vergleich der Durchléssigkeiten werden die verschiedenen ermittelten Poro-
sitdten gegeniibergestellt und diskutiert. Die Grunddaten der Abbildungen 6.3 und 6.5 finden
sich im Kapitel 5, Tab. 5.7 und 5.9.
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Abb. 6.3: Gegeniiberstellung der Porosititen

Die Werte der minimalen und maximalen angegebenen Porositit stammen aus der
experimentellen Bestimmung der Lagerungsdichte. Sie geben die minimale und maximale
Gesamtporositit bei lockerster und dichtester Lagerung an.

Mit steigendem Ungleichférmigkeitsgrad (von Kugelgemisch 1 bis 4) ist zu erkennen, daB} die
Differenz zwischen der minimalen und maximalen Porositit von 3 bis 6 Prozent (Kugelge-
misch 1 bis 4) zunimmt. Dies ist darauf zuriickzufiihren, daB der Anteil kleinerer Kugeln mit
steigendem Ungleichformigkeitsgrad zunimmt (Abb. 5.8) und die kleineren Kugeln die
Zwischenrdume zwischen den grofleren Kugeln ausfiillen (vgl. Abb. 5.10 bis 5.13).

Generell scheinen die Werte der minimalen Porositit aus den Versuchen zur Bestimmung der
Lagerungsdichte, insbesondere in den Gemischen 3 und 4, zu hoch. Dies ist mit dem
,ParanuB3“- Effekt (HERRMANN, 1995), zu erkldren. Dieser Effekt beschreibt folgendes
Phianomen: Man mische unterschiedlich grole Teilchen gleicher Dichte in einem Gefal.
Schiittelt man dieses Gefil3, so scheiden sich die groBeren Teilchen an der Oberfliche ab
(HERRMANN, 1995). Dies fiihrt zur rdumlichen Entmischung der Teilchen im Gefdf3. Diese
Erscheinung ist sowohl bei den Versuchen zur Bestimmung der Lagerungsdichte, als auch bei
Befiillung der Versuchssdulen zu beobachten. Diese Entmischung hat zur Folge, daf sich die
Kugelgemische nicht optimal verdichten lassen, also die minimal modgliche Porositit nicht
erreicht wird. Diese Aussage wird dadurch gestiitzt, da3 die modellierte Gesamtporositét
(Abb. 6.3) in den Gemischen 3 bis 4 deutlich unterhalb (etwa 2 Prozent) der experimentell
ermittelten minimalen Porositit liegt. Die Ursache liegt darin, daB der Anlagerungs-
algorithmus (PoreFlow, Kap. 4) versucht, moglichst dichte Lagerungsverhéltnisse und eine
moglichst homogene rdumliche Verteilung der Kugeln unterschiedlicher Radien, herzustellen.
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Gesamtraum des Bezugssystems
(geom. Porositit)

Raumausschnitt zur Ermittlung
der statistischen Porositat

=

Bereich der Fluid- und Transport-
modellierung (MAC-Porositat)

"Randstorungen”, Raum fiir Randumlaufigkeiten

Abb. 6.4: Definition der Bezugssysteme zur Ermittlung der Porositédten in PoreFlow

Die Abbildung 6.4 veranschaulicht schematisch die raumliche Beziehung zur Ermittlung der
geometrischen-, statistischen- und MAC — Porositidt im Modell PoreFlow.

Die im Diagramm 6.3 angegebene geometrische Porositit ist die Gesamtporositit resultierend
aus der Anlagerungsmodellierung (PoreFlow, Gl. 4.9). Die dargestellten Werte sind Mittel-
werte aus verschiedenen Anlagerungsrealisationen, durchgefiihrt in unterschiedlichen Bezugs-
systemgroflen. Die Fehlerbalken geben die absoluten Abweichungen vom Mittelwert ver-
schiedener Modellrealisationen an. Die relativen Fehler innerhalb der Anlagerungsmodel-
lierung (Schwankungen um den Mittelwert bei unterschiedlichen SystemgroBen) liegen im
Bereich von 0,4 bis 0,8 Prozent. Diese Schwankungen in der modellierten Porositét sind auf
die im Kapitel 4 beschriebenen Randstorungen durch das Bezugssystem zuriickzufiihren (Abb.
6.4). Konsequenterweise folgt daraus, dafl der Porenraum als statistisches Ensemble (vgl. Kap.
3: Boolesches Modell) aufgefa3t werden muf.

Die im Diagramm 6.3 dargestellte statistische Porositit wurde nach Gl. 4.13 ermittelt. Die
Mittelung der Porositét erfolgte iterativ solange, bis eine Genauigkeit von 0,5 Prozent erreicht
wurde. Der Wertebereich der Testvektoren wurde so ausgewihlt, dal Randbereiche des
Bezugssystems nicht beriicksichtigt wurden, d.h. es wurde die Porositét in einem Ausschnitt
des porésen Mediums ermittelt (Abb. 6.4). Der Anteil des Raumes der rein rechnerisch aus der
Differenz der geometrischen Porositdt und der statistischen Porositdt resultiert, représentiert
den Raum zwischen dem Rand des Bezugssystems und dem pordsen Medium. Ubertragen auf
die Durchfiihrung von Sdulenversuchen ist das der potentielle Raum fir Randumlaufigkeiten.
Die Differenz zwischen geometrischer- und statistischer Porositét (vgl. Abb. 6.3) nimmt von
Kugelgemisch 1 bis 4 ab. Ursache ist die Zunahme des Anteils kleinerer Kugeln (Abb. 5.8)
und die damit verbundene Erhhung des Ungleichformigkeitsgrades.

Die in Abb. 6.3 dargestellte MAC-Porositit der jeweiligen Gemische sollte im Bereich der
statistischen Porositét liegen. Ist das der Fall, so kann die Darstellung des pordsen Mediums
im MAC-Gitters als reprisentativer Ausschnitt des Mediums aufgefalt werden. Die GroBe des
MAC-Bereiches ist durch die Computerkapazitit (Speicherplatz und Iterationsgeschwindig-
keit) begrenzt (Kap. 4). In den Gemischen 1 bis 3 kann der MAC-Ausschnitt als reprasentativ
angesehen werden, da die MAC-Porositit etwa der statistischen Porositdt (absolute
Abweichung kleiner 0,5 Prozent) entspricht. Im Kugelgemisch 4 ist das nicht der Fall, da
aufgrund des hohen Anteils kleiner Kugeln (Abb. 5.8) mit einer feineren Diskretisierung
gerechnet werden mufite, die zwangsldufig eine Verkleinerung des MAC-Raumes zur Folge
hatte. Dennoch kann die in Abb. 6.1 und 6.2 dargestellte hydraulische Durchlissigkeit des
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Kugelgemisches 4 angenommen werden, da die ,lokale* Porositdt im Léngsprofil des
Zylinders (Abb. A6.4 und A6.7) im Gesamtmittel bei 29,7 Prozent, aber bis zu einer Hohe von
4 Millimetern im Mittel etwa 25 Prozent betrédgt. Bis zu einer Hohe von 4 Millimetern kann
der Raum als angendhert reprasentativ angesehen werden, da die statistische Porositit etwa
24,5 Prozent betrigt.

In der Abbildung 6.5 werden die im Experiment ermittelten und mit verschiedenen Methoden
berechneten effektiven Porosititen gegeniibergestellt.
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Abb. 6.5: Gegeniiberstellung der effektiven Porositédten

Experimentell wurde die effektive Porositit aus den Tracerexperimenten iiber die Beziehung
Gl. 3.18 und aus Auslaufexperimenten (d.h. frei entwésserbare Porositit) bestimmt. Die
berechnete effektive Porositdt wurde nach Gl. 3.3 bestimmt. Die in Abb. 6.5 dargestellten
Porosititen der Varianten 1 bis 3 (aus Kap. 4, PoreFlow) wurden folgendermalien hergeleitet:

Variante 1: Fluidmodellierung, Grenz-Pecletzahl, Gl. 4.76 —4.78

Variante 2: Partikeltransportmodellierung, orientiert nach Gl. 4.80

Variante 3: Partikeltransportmodellierung, Parameteranpassung an
Transportgleichung und Gl. 4.79

Generell ist ein Trend zur Abnahme der ,effektiven” Porosititen von Kugelgemisch 1 bis 4
erwartungsgemél zu beobachten.

Zwischen den experimentell bestimmten Porosititen (frei entwésserbare Porositdt aus den
Auslaufversuchen (blau) und durchfluBwirksame Porositét aus den Tracerexperimenten (gelb))
liegen bis zu 3,5 Prozent Differenz im Kugelgemisch 4 vor. Generell liegen die Werte der frei
entwiésserbaren Porositit hoher als die Werte der durchfluBwirksamen Porositit.

Die Werte nach der Abschidtzmethode Gl. 3.3 (Abschédtzung nach experimentell ermittelten
Durchléssigkeiten) weichen in allen Kugelgemischen (aufler im Gemisch 3) erheblich von den
experimentell bestimmten Werten ab. Der Anteil des frei entwédsserbaren Porenraumes an der
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minimalen Gesamtporositit (Abb. 6.3 und Abb. 6.5) nimmt vom Kugelgemisch 1 bis 4 von 82
Prozent auf 38 Prozent ab. Der dargestellte Zusammenhang in Kapitel 3, Abb. 3.1 wird damit
bestitigt.

Von den PoreFlow-Varianten liegt die Variante 2 am néchsten an den experimentellen
Befunden (Auslaufexperiment). Die erheblichen Abweichung im Kugelgemisch 4 sind auf die
unterschiedliche modellierte Systemgrofle (Abweichung zwischen geometrischer- und MAC-
Porositit) zuriickzufiihren. Analog dem prozentualen Vergleich zwischen frei entwésserbarer-
und Gesamtporositit wird hier die MAC-Porositdt mit der effektiven Porositdt nach Variante 2
verglichen. Dabei nimmt der effektive Anteil des Porenraumes von der MAC-Porositit von
77 Prozent auf 58 Prozent ab.

In der Abbildung 6.6 wird der direkte Vergleich der modellierten effektiven Porositdten und
der frei entwiésserbaren Porositédt (Auslaufexperiment) analog Abb. 6.2, dargestellt. Aufgrund
der abweichenden MAC-Porositdt von der statistischen- und geometrischen Porositit des
Gemisches 4 wird dieses Gemisch in die Auswertung (Abb. 6.6, linecare Regressionsgeraden)
nicht mit einbezogen.
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Abb. 6.6: Direkter Vergleich der effektiven Porositéten (Experiment/Modell)

Die Steigung der Regressionsgerade der Abschidtzmethode (Gl. 3.3) im Vergleich zur Ideal-
linie zeigt die deutliche Abweichung. Diese Methode scheint fiir die Ermittlung effektiver
Porosititen fiir Kugelgemische ungeeignet zu sein.

Deutlich besser liegen die Regressionsgeraden der Varianten 1 bis 3, wobei die Gerade der
Variante 2 am ndchsten an der Ideallinie liegt. Diese Methode, basierend auf dem Verhéltnis
der Filtergeschwindigkeit (Gl. 4.50) und der medianen Tracerpartikelgeschwindigkeit der
Partikelgeschwindigkeitsverteilung (orientiert nach Gl. 4.80) liefert die groBte Ubereinstim-
mung mit den experimentellen Befunden.



6. Interpretation Seite 79

Dispersivitiiten

Analog den obigen Darstellungen werden die Dispersivititen gegeniibergestellt (Abb. 6.7).
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Abb. 6.7: Gegeniliberstellung der Dispersivititen

Die in der Abbildung 6.7 dargestellten Varianten zur Ermittlung der Dispersivitit entsprechen
den Werten aus Tab. 5.8. Den experimentell ermittelten Dispersivititen werden die Modell-
varianten (PoreFlow, Kap. 4) gegeniibergestellt:

Variante 1: abgeleitet aus Varianz der Porengeschwindigkeiten (Gl. 4.70-4.72)
Variante 2: abgeleitet aus Partikelweglangen (Gl. 4.69, Gl. 4.73)
Variante 3: abgeleitet aus Parameteranpassung an analytische Losung

Im Experiment zeigt sich ein deutliches Anwachsen der aus Parameteranpassung und
statistischer Momentenmethode abgeleiteten Dispersivitidt von Kugelgemisch 2 bis 4, wie es
qualitativ aufgrund der Zusammensetzung (KugelgroBenverteilung) der Kugelgemische zu
erwarten ist.

Generell weichen die mit PoreFlow abgeleiteten Dispersivititen deutlich von den
experimentell ermittelten Dispersivititen ab. Sie bewegen sich jedoch innerhalb der GréBen-
ordnung vom Millimeter- bis zum Zentimeterbereich (Abb. 6.7). Aufgrund der groflen
Abweichungen zwischen Modell und Experiment ist ein Vergleich der Werte analog Abb. 6.2
und 6.6 nicht sinnvoll.

Dennoch kdénnen die Modellierungsergebnisse aller Varianten im Sinne der Problem- und
Fragestellung (Kap. 1) diskutiert werden:

Variante 1

Nach Variante 1 kann eine longitudinale (mit der Hauptstromrichtung) und eine transversale
(quer zur Hauptstromrichtung) Dispersivitit abgeleitet werden. Dabei geht nach Gl. 3.42 eine
Korrelationslédnge ein, fiir die als Wert die Zylinderhohe (longitudinal) und der Zylinder-
durchmesser (transversal) eingesetzt wird. Die modellierte Zylinderhdhe ist 2 mal so groB3 wie
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der Zylinderdurchmesser im Gemisch 1 bis 3. Daraus ergibt sich der etwa doppelt so hohe
Betrag fiir die longitudinale Dispersivitit im Vergleich zur transversalen Dispersivitéit. Das
bedeutet, daf das Verhéltnis zwischen der Varianz der Porengeschwindigkeiten in y-Richtung
und in der Querebene zur y-Richtung zum jeweiligen Mittelwert der Geschwindigkeit im
jeweiligen Gemisch nahezu gleich ist. Fiir das Kugelgemisch 4 sind die Betrdge nahezu gleich,
weil die Zylinderh6he gleich dem Zylinderdurchmesser ist.

Variante 2

Die Dispersivitdt nach Variante 2 orientiert sich an den Gleichungen 4.68, 4.69 und 4.73. Fiir
die in Abb. 6.7 dargestellte longitudinale Dispersivitit wird die Zylinderhdhe als Korrelations-
lange eingesetzt. Fiir die als ,Bahndispersivitit“ dargestellten Werte wird statt der
Zylinderhohe die mittlere Wegstrecke der jeweiligen Einzelpartikel angesetzt (analog GI.
4.69). Aus Abb. 6.7 kann entnommen werden, daf} die Differenz zwischen beiden Werten von
Kugelgemisch 1 bis 3 zunimmt. Dies ist darauf zuriickzufiihren, da die mittleren Weg-
strecken der Tracerpartikel vom Gemisch 1 bis 3 zunehmen und dieser Wert in das Verhéltnis
(Gl. 4.73) einflieBt. Im Gegensatz dazu bleibt die Bezugszylinderhohe der Gemische 1 bis 3
konstant.

Variante 3

Die Ableitung der Dispersivitit in Variante 3 erfolgt {iber Parameteranpassung des
Dispersionskoeffizienten an die eindimensionale Form der analytischen Losung der advektiv-
dispersiven Transportgleichung (Gl. 3.27). Zur Parameterableitung wurden die simulierten
Tracerpartikeldurchgangskurven herangezogen.

Diskussion und Vergleiche der Modellvarianten

Generell konnen zwischen den vorgestellten Varianten der Gemische 1 bis 3 folgende
Aussagen getroffen werden:

Die Dispersivitit des Kugelgemisches 1 ist etwas hoher als im Kugelgemisch 2. Dies ist damit
zu begriinden, daB der mittlere Kugeldurchmesser grofB3er als im Kugelgemisch 2 ist (Tab. 5.5).
Das bedeutet, die Varianz im Porengeschwindigkeitsfeld (Kugelgemisch 1) mufl gréBer sein
und die Tracerpartikel miissen langere Wegstrecken zuriicklegen. Dies zeigen auch die Werte
fiir die Tortuositét (als Wegstreckenverhéltnisse) in Tab. 5.9. Die Zunahme der Dispersivitét
im Kugelgemisch 3 im Vergleich zum Gemisch 1 und 2 ist auf die Zunahme des Ungleich-
formigkeitsgrades der Kugelradienverteilung und der Zunahme des mittleren Kugeldurch-
messers zuriickzufithren. Die Dispersivititen des Kugelgemisches 4 im Vergleich zu den
Gemischen 1 bis 3 fallen deutlich geringer aus. Dies ist auf die schon oben beschriebene unter-
schiedliche SystemgroBe zuriickzufiihren. Dies zeigt die deutliche Abhingigkeit des
Dispersionskoeffizienten von der Grofle des Bezugssystems (Korrelationslangen).

Die Werte der Variante 2 (Ableitung der longitudinalen Dispersivitit) aus den Partikel-
transportsimulationen kommen den experimentell ermittelten Dispersivitdten am néchsten.
Dennoch liegen die Werte im Gemisch 2 im Vergleich zu hoch und im Gemisch 3 und 4
deutlich zu niedrig.

Zusammenfassend kann festgestellt werden, da3 die Modellierung der Dispersivitit qualitativ
die in Tab. 2.2 dargestellten Zusammenhénge (Punkte 1 bis 3) wiederspiegeln, eine exakte
Angabe der Dispersivitit aus den Modellierungen sich aber nicht ableiten 14Bt. Es deutet sich
an, daf} die hydrodynamische Dispersion, wie in Gl. 3.23 und 3.24 angegeben, nicht linear mit
der Abstandsgeschwindigkeit zusammenhéngt, sondern wie SCHEIDEGGER (1961) schon
hinwies, einen nichtlinearen Zusammenhang, verbunden mit der Bahn- oder Porenge-
schwindigkeit, aufweist. Dieser nichtlineare Zusammenhang ist nicht nur bei der Makro-
dispersivitit zu beobachten, sondern deutet sich auch bei der Mikrodispersivitit an. Dieser
Zusammenhang konnte nicht quantifiziert werden, wird aber qualitativ deutlich bei der
Betrachtung der Verteilung der Partikelgeschwindigkeiten und der auftretenden Porenge-
schwindigkeitsvektoren (Abb. 4.23 und im Anhang 3 bis 5).
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7. Diskussion und Ausblick

Anlagerungsmodellierung

Wie sich bei vielen simulierten Kugelpackungen unterschiedlicher Grof3enverteilungen gezeigt
hat, ist das in dieser Arbeit vorgestellte mathematische Verfahren gut geeignet, Kugel-
packungen zu generieren. Dieses Verfahren besitzt den Vorteil, daB die Anlagerung
teilanalytisch geldst wird und damit die Berechnung von Trajektoren wéhrend der Anlagerung
iiberfliissig wird. Der Nachteil besteht allerdings darin, daB die Kugeln nur einzeln, d.h.
sequentiell angelagert werden konnen und danach der Anlagerungspunkt fixiert bleibt. Dies
kann unter Umsténden zu Instabilititen der Kréfteverteilung in der Kugelpackung fiihren, die
z.B. bei Anlagerungsmodellierungen auf Basis molekulardynamischer Methoden (Berechnung
der Bewegungstrajektoren) nicht oder nur wenig auftreten wiirden.

Bei der Analyse der bei der Anlagerungsmodellierung entstehenden Porensysteme ist
festzustellen, dafl alle Arten von ,Porentypen“ auftreten konnen, obwohl der
Anlagerungsalgorithmus versucht, die Kugeln in die dichtest mogliche Lagerung zu packen.
Das Auftreten aller ,,Porentypen‘ ist zum einen auf die Ausbildung von Randstérungen durch
das Bezugssystem und zum anderen auf die andiskutierten Instabilitdten in der Kréftever-
teilung und der daraus resultierenden Lage der Kugeln zuriickzufiihren. Allerdings wird in
natilirlich vorkommenden Sanden, Kiesen und Sandsteinen, die in dichtester Lagerung
vorliegen, eine hohe Diversitit der auftretenden ,,Porentypen” und Porengeometrien
beschrieben (Abb. 3.6). Generell 146t sich feststellen, dal die Porengeometrien auch bei
Kugelpackungen unterschiedlicher Korngrofenverteilungen &ufBlerst komplexe rédumliche
Gebilde darstellen (Abb. 3.7). Die Variabilitdt der Porengeometrien wird durch die Kornform
(abweichend von der Kugelform) und durch die Oberflicheneigenschaften (Oberflichen-
rauhigkeit) nochmals deutlich erhoht. Diese Aspekte werden in dem vorgestellten Modell
PoreFlow nicht beriicksichtigt.

Die Einfiihrung von Ellipsoiden bei der Anlagerungsmodellierung, unter Beibehaltung der
mathematischen Losungswege, nur durch Austausch der Kugel- mit Ellipsengleichungen,
wirde die Variabilitit des kiinstlichen Mediums und damit auch der resultierenden
Porenraumgeometrien deutlich erhohen. Die Einfithrung eines Kriftevergleiches an den
potentiellen Anlagerungspunkten wiirden die auftretenden Kréfteverteilungsinstabilititen
minimieren, so dal das Modell in der Lage wire, Krifteverteilungen an GefiBwénden
(Systemgrenzen) und im System selbst zu simulieren (Problematik Schiittgiitermodellierung).

FluidfluBmodellierung

Die Bewegungsgleichung von Fluiden im Raum, die Navier-Stokes-Gleichung ist gut
geeignet, den FluidfluB im Malstab des Porenraumes zu berechnen. Allerdings ist die
numerische Losung dieser deterministischen Gleichung in komplexen Geometrien schwierig
und stellt hohe Anforderungen an die Gleichungsldser. Viele Autoren aus dem Fachgebiet der
CFD sind damit beschéftigt, effektive numerische Losungsverfahren oder alternative Ver-
fahren (z.B. Gittergasmodelle, Zellulare Automaten u.s.w) zur Losung der Navier-Stokes-
Gleichung zu entwickeln. Das im Modell PoreFlow angewandte explizite numerische
Verfahren (Iteration iiber die Zeit im MAC-Gitter) arbeitet an der Grenze der Effektivitét. Die
Einfiihrung impliziter- oder teilimplizierter numerischer Verfahren (z.B. Mehrgitter-
Verfahren) und die computertechnische Parallelisierung der Losungsalgorithmen wiirden zur
deutlichen EffizienserhShung beitragen.

Dennoch konnte in den vorgestellten Simulationen gezeigt werden, dall das angewandte
numerische Verfahren in der Lage ist, den mikroskopischen Fluidfluf im Porenraum zu
berechnen. Aus den resultierenden Geschwindigkeitsvektoren (Bahngeschwindigkeiten) im
Porenraum konnen theoretische Bahnlinien sowie die Tortuositdt abgeleitet werden. Mit Hilfe
von Mittelungsverfahren der auftretenden Geschwindigkeiten und der resultierenden
Druckverteilungen gelingt es, auf die Durchldssigkeiten (DARCY-Gesetz) des modellierten
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Mediums zuriickzurechnen. Dabei konnte in den Testbeispielen die Grenzen des
Giiltigkeitsbereiches des DARCY-Gesetzes (zur Turbulenz) gezeigt werden. Weiterhin zeigen
sich bei der Fluidberechnung die Ausbildung der -charakteristischen parabolischen
Geschwindigkeitsprofile sowie die Ausbildung von Mikroturbulenzen auch in nicht kritischen
(nicht turbulenten) Strémungsbereichen.

Es konnte gezeigt werden, daf3 sich die Dispersivitét direkt aus der Varianz der Geschwindig-
keitsvektoren im System ableiten 146t aber im Vergleich zu experimentell bestimmten
Dispersivititen zu ungenaue Werte liefert.

Ein wesentlicher Nachteil des angewandten Losungsverfahren ist es, das nur relativ kleine
Systeme (Zylinder im Millimeterbereich) ,,nachmodelliert werden kdnnen. Dadurch bereitet
die Ableitung der effektiven Transportparameter, wie Durchlédssigkeit, Dispersiviit,
Tortuositidt und effektive Porositdt einige Schwierigkeiten im Vergleich mit Labordaten.
Generell konnte aber nachgewiesen werden, dafl die Fluid- und Transportmodellierung im
MaBstab des Porenraumes zur Ableitung der effektiven Parameter fiihrt.

Transportmodellierung

Im Rahmen dieser Arbeit wurde die allgemeine advektiv-dispersive, bzw. advektiv-diffusive
Transportgleichung behandelt. Diese Gleichung ist letztendlich die Integration des Ge-
schwindigkeitsfeldes iiber die Zeit, um Konzentrations-Zeit-Verteilungen in pordsen Medien
zu erhalten. Der advektive Anteil des Transportes wird direkt durch die Geschwindig-
keitsverteilung im Porenraum bestimmt. Der diffusive Anteil wird durch den Diffusions-
koeffizienten einer zu transportierenden Spezies gesteuert.

Der Einsatz der im MAC-Gitter diskretisierten Transportgleichung scheiterte an numerischen
Problemen, insbesondere der numerischen Dispersion. Dies ist darauf zuriickzufiihren, daf3 die
Stromungsvektoren meist nicht in der Richtung des Gitters liegen und damit numerische
Dispersion vorprogrammiert ist. Eine andere Losungsvariante des Transportproblemes sind
particle-tracking Methoden, wie z.B. MOC (Methods of Charakteristics) oder Random-Walk-
Verfahren. Im Modell PoreFlow wird der Transport iiber ein Random-Walk-Verfahren
realisiert. Dieses Verfahren besitzt den Vorteil, dal gleichzeitig die Bahnlinien sowie die
daraus ableitbaren Parameter (Tortuositét) berechnet werden konnen.

Mit der particle-tracking Methode wird in dieser Arbeit versucht, aus den Partikeldaten und
den theoretischen Durchbruchskurven auf die Dispersivitét zuriickzurechnen.

Vergleich Modellierungen und Experimentergebnisse

Grundsitzlich konnte gezeigt werden, da3 die GroBenordnungen der Experimentdaten, mit den
Daten aus den Modellierungen vergleichbar sind. Schwierigkeiten bereiten allerdings direkte
Vergleiche, da deutlich unterschiedliche Systemgroflen zwischen Experiment und Modell
vorliegen. Am deutlichsten &uflert sich das im Vergleich skalenabhingiger Grofien, wie der
Dispersivitdt eines Mediums. Es konnte aber gezeigt werden, dall die Dispersivitdt eines
Mediums, abgeleitet aus der Varianz des Porengeschwindigkeitsfeldes keine Konstante
darstellt, sondern direkt den Schwankungen des Geschwindigkeitsfeldes unterliegt. Im
Gegensatz dazu sind die ermittelten Dispersivititen aus den Laborversuchen in gewissen
Schwankungsbreiten konstant. Dies ist ebenfalls wiederum auf die Skalenabhingigkeit der
Dispersivitét zurlickzufiihren.

Dennoch konnten qualitativ die Zusammenhinge der effektiven Parameter eines pordsen
Mediums, dargestellt in Tabelle 2.2 (Punkte 1 bis 3), durch die Ergebnisse der Modellierungen
aufgezeigt werden. Quantitativ konnen mit den verwendeten Modellansdtzen die hydraulische
Durchléssigkeit und die effektive Porositit relativ iibereinstimmend mit experimentellen Daten
abgeleitet werden. Die in Kapitel 1 aufgestellte Arbeitsthese kann also mit Einschrankungen
bestitigt werden.
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Ausblick

In dieser Arbeit konnte gezeigt werden, daf3 die mikroskopische Modellierung des FluidfluB3es
und des Transportes in der Dimension des Porenraumes grundsétzlich moglich ist. Aus diesen
Modellierungen lassen sich empirische Parameter ableiten, um diese Daten mit Laborer-
gebnissen vergleichen zu konnen. Dabei gelten die zuvor genannten Einschrankungen, aber
auch die Mdglichkeit der aufgefiihrten Erweiterungen des vorgestellten Modells PoreFlow.
Grundsitzlich zeigen die Modellierungsergebnisse des in dieser Arbeit vorgestellten Modells
PoreFlow und der Vergleich mit experimentellen Befunden die deutliche Abhéngigkeit aller
effektiven transportwirksamen Parameter (Durchldssigkeit, Porositdt, Dispersivitit und
Tortuositidt) von der Porenraumgeometrie und der GroBenverteilung der Porensysteme
(Dimensionen).

Um die im Modell PoreFlow verwendeten Modellvorstellungen ndher an die Realitdt der
Eigenschaften pordser Medien heranzubringen sind zusammenfassend zwei wichtige Punkte
Zu nennen:

e Erhohung der Variabilitit der Porenraumgeometrie (z.B. durch Einsetzen von
Ellipsoidengleichungen, Diskrete-Elemente-Methode)

¢ Fluid- und Transportmodellierung in groferen Systemen (komplette Sdulenversuche,
Einsetzen effektiver numerischer- oder alternativer Losungsverfahren)

Die Losung der Navier-Stokes-Gleichung in einem solchen pordsen Modellmedium, enthélt
als Ergebnis die Druckverteilung und die Verteilung der Geschwindigkeitsvektoren im
Porenraum. Die modellierten Fluidgeschwindigkeitsfelder im Porenraum und die Kopplung
mit spezifischen = Oberflicheneigenschaften des pordsen Mediums, ermoglicht die
Modellierung von Sorptions/Desorptionsprozessen unter Beriicksichtigung von Ungleichge-
wichten dieser Reaktionsprozesse durch lokale variable Verweilzeiten der Spezies in der
Matrix.

Die Kopplung des Modells PoreFlow mit einem geeigneten geochemischen Modellierungs-
programm wiirde zu einem Werkzeug fithren, in dem das Verhalten von Nichtgleich-
gewichtsreaktionen im Zusammenhang mit Fluidgeschwindigkeiten im Porenraum und
Oberflacheneigenschaften, untersucht werden konnte. Die dynamische Modellierung aller im
Porenraum stattfindenden Prozesse (Stromung und Transport, Reaktionen (Sorption,
Desorption), Zementationen (Diagenese, Porenzementbildung, dynamische Veridnderung des
Porenraumes)) wire ein geeignetes Werkzeug um Abhédngigkeiten der Prozesse untereinander
zu beschreiben sowie effektive Transportparameter poroser Medien abzuleiten und das
Transportverhalten von Substanzen in einer spezifizierten Matrix oder auch das Verhalten der
Matrixoberfliachen selber, vorherzusagen.

Eine Modellierung von Fluid-Feststoff-Wechselwirkungen wiirden mit einem solchen Modell
auf eine physikalische Basis gestellt.
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8. Zusammenfassung

In dieser Arbeit wurde gezeigt, dall die Stromungs- und Transportprozesse im Malistab des
Porenraumes komplexe Prozesse darstellen, die mit Hilfe von deterministischen Gleichungen,
wie der Navier-Stokes-Gleichung und der advektiv-diffusiven Transportgleichung beschrieben
werden konnen.

Die Losung dieser Gleichungen in Systemen mit komplexen Geometrien, wie pordsen
Medien, bediirfen nach wie vor eines erheblichen numerischen Rechenaufwandes und stellen
hohe Anforderungen an die Gleichungsloser. GroBere Systeme, wie z.B. Sdulenversuche im
Labormafistab konnen noch nicht direkt simuliert werden, sondern nur reprisentative
Ausschnitte aus den Séulenfiillungen. Mit der Weiterentwicklung numerischer- oder
alternativer Losungsverfahren und der Hardware (Supercomputer) wird in absehbarer Zukunft
die Simulation groBerer Systeme durchaus moglich sein. Die Simulation von gekoppelten
Prozessen (siche Kap. 7, Ausblick) ist dann mit vertretbarem Aufwand moglich.

Die in der Praxis eingesetzten Parameter und HilfsgroBen zur Beschreibung der Eigenschaften
eines pordsen Mediums, wie z.B. Durchlassigkeit, effektive Porositdt, Dispersivitdt sind
durchaus mit zufriedenstellenden Ergebnissen einsetzbar. Sie miissen aber, z.B. bei
Modellierung von Grundwasserstromung und Transport mit Vorsicht behandelt werden, da sie
Modellierungsergebnisse sehr stark beeinflussen und in der Praxis hiufig falsch eingesetzt und
interpretiert werden. Die in der Literatur angegebenen empirischen Beziehungen zur Ab-
schitzung der genannten Parameter sind unter strikter Beriicksichtung ihrer Einschrankungen
durchaus einsetzbar.

Diese Parameter beschreiben in keiner Weise die Prozesse im Maf3stab des Porenraumes und
konnen dafiir auch nicht eingesetzt werden. Eingeschrénkt lassen sich diese Parameter aus der
Modellierung der Stromungs- und Transportprozesse im Mallstab des Porenraumes ableiten,
wie in dieser Arbeit gezeigt wurde. Schwierigkeiten bereiten dabei allerdings die skalenab-
hingigen Groflen, wie die Dispersivitdt. Bei der Transportmodellierung im Porenraum mulf3
die Dispersivitit nicht berilicksichtigt werden, da sie durch das Geschwindigkeitsfeld im
Porenraum und durch die Diffusivitét der zu transportierenden Spezies bedingt wird.

Die Matrixeigenschaften, insbesondere die Eigenschaften des Porenraumes, bestimmen
entscheidend die Stromungs- und Transportprozesse in pordsen Medien. Dies wird in den
experimentellen Befunden bei Durchstromungs- und Tracerversuchen im Labormafstab
deutlich, selbst bei den in dieser Arbeit verwendeten idealen Versuchsmaterialen
(Glaskugeln), bei denen nur die KorngroBenzusammensetzung variiert wurde. Der Einflufl der
Anderungen des Porenraumes, durch Variation der Kornverteilung fiihrt auch bei den Modell-
simulationen zu deutlichen Anderungen der makroskopisch beschreibenden Transport-
parameter aufgrund der Anderungen der Strémungsvektoren im Porenraum.
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Algorithmus zur Wahrscheinlichkeitsauswahl einer Kugel
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Abb. Al.1: Algorithmus zur Wahrscheinlichkeitsauswahl eines Kugelradius
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Anhang 2: Simulationsergebnisse PoreFlow, Testbeispiele

Abbildungen Konfiguration des Testproblems
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Abb. A2.1: Konfiguration des Tests mit Abb. A2.2: 3D Netz Ansicht mit Kugel
Darstellungsebene
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Darstellung Ergebnisse Beispielrechnung 4

Abb. A2.6: Druckverteilungsfeld im
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Abb. A3.5: Darstellung des Raumwinkels Theta als Funktion der y-Komponente der
Porengeschwindigkeit
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Abb. A4.5: Darstellung des Raumwinkels Theta vs. y-Komponente der Porengeschwindigkeit
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Abb. A6.1: Ausschnitt aus Stromungsvektorfeld im Porenraum

Abb. A6.2: 3D-Ausschnitt aus Stromungsvektorfeld (blau) und advektiv unwirksame Zellen (rot)
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Abb. A6.3: 3D-Ausschnitt aus Stromungsvektorfeld (blau) und advektiv unwirksame Zellen (rot) und
,Kugel“-Zellen (schwarz)
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Abb. A6.5: Zusammenhang Porengeschwindigkeit/Porositét
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Abb. A6.6: Zusammenhang Porengeschwindigkeit der x,z-Komponenten/Porositét
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Abb. A6.7: Druckprofil im Zylinder und Porositit
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Abb. A6.8: Darstellung des Raumwinkels Theta vs. y-Komponente der Porengeschwindigkeit
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Abb. A6.9: Haufigkeitsverteilung der Raumwinkel
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Abb. A6.10: Tracerdurchbruch als Summenkurve im Vergleich mit analytischer Losung
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Abb. A6.11: Tracerdurchbruch im Vergleich mit analytischer Losung
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Abb. A6.12: Vergleich der Geschwindigkeitsverteilungen



